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Introducao Resultados

A sociedade contemporanea vive um cenario de crise £ g
ambiental, muito devido aos colaterais dos Canvio pe;r.aueoe _. . e 1 e
combustiveis fosseis e poluentes na geracao de viineral 27,6% de;(',f;;“ | | _: Recabrimanta 0 |

energia, evidenciando a necessidade de uma transicao

energetica.
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geracao de combustiveis limpos e renovaveis como a
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AT ~ : A i Figura 1. Matriz energética global em
eletrolise de HZO Para a prOdUan de h|drogen|o verde 2092’2. Fonte: Agénciaglnterngcional de Figura 7. (A) Voltamogramas simulados para diferentes porcentagens do eletrodo recoberto por catalisador. (B) Repeticoes

e ared UQéO de COZ' Energia a 0,5% de recobrimento em diferentes distribuicbes espaciais de catalisador. (C) Repeticoes a 10% de recobrimento. Fonte:
autores.
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Eletrocatalise: ainda B Ma_lf"’_
pouco competitiva Matematica competitividade

na industria complexa (EDP) industrial
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Necessidade de Simulacées Figura 8. Média da eficiéncia e seu desvio padréo para diferentes recobrimentos considerando E = £ (A) e E=0,5
otimizagéo de Y V (C) e ajustes nao-lineares dos graficos eficiéncia vs log(Recobrimento) com base em uma fungao sigmoidal do

eficiéncia digitals tipo exponencial (B) e (D).
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Problema

Como projetar reatores eletrocataliticos de maneira a torna-los mais eficientes
energeticamente e economicamente viaveis, reduzindo o uso de catalisadores e
preservando o desempenho do sistema?
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Objetivo

Este estudo busca desenvolver e avaliar, por meio de simulagcbes computacionais
fundamentadas no método de elementos finitos, designs racionais para reatores
eletrocataliticos com enfoque em uma producao mais eficiente de combustiveis
limpos e renovaveis, com reducao do uso de catalisadores e otimizacao do transporte
de massa. “0s o005 o0 oor  oos
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o Figura 9. Mapas de concentracao de substrato para diferentes recobrimentos obtidos nas simulagdes para E = -0,5 V.
Condicoes de contorno Fonte: autores.
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Figura 3: Esquema representando
Figura 2. Modelo matematico assumido nas simulagdes. Fonte: autores. a reacao eletrocatalitica simulada. R e o oE e 15 i
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Figura 10. Eficiéncia relativa aquela de um eletrodo 100% Fi 11. Relacs t t o
/ \ Ma ha de elementos f|n|to recoberto com catalisador como funcdo de log(Recobrimento) e Igura 11. Relacao entre o0 tamanho

. : o~ . : do eletrodo e a corrente com
. : potencial aplicado (A) e sua projegao e curvas de nivel projetadas _
Superficie do eletrodo simulado —— e —— em um plano (B). Fonte: autores. recobrimento  de 0,1%. Fonte:

autores.

1. Dividir o eletrodo em niyt, 2. Selecionar uma fragdao de 3. Distribuir aleatoriamente
partes Nativas Partes eletroativas as partes ativas

Nativas

Ntotal

Conclusao

r’°/molcm?
r°/molcm

Dessa forma, o estudo demonstra que o projeto racional de eletrodos, fundamentado
S S VRS VR TR em simulacdes por elementos finitos, € uma estrategia eficaz para tornar reatores
Figura 4: Passo-a-passo da distribuicgo de regiGes eletroativas na borda Figura 5: Maiha de elementos finitos eletrocataliticos mais eficientes energeticamente e economicamente viaveis. Ao
k correspondente ao eletrodo. Fonte: autores. / {lllzada nas simulagoes. Fonte: autorey _ R _ N
reduzir significativamente o0 recobrimento catalitico sem comprometer a
/ Voltametria Ciclica \ produtividade, e ao explorar regimes de difusao mais favoraveis ao transporte de
massa, € possivel diminuir o uso de catalisadores e viabilizar a producao mais
eficiente de combustiveis limpos e renovaveis.

Potencial inicial E;

Cada condicao foi simulada $ vezes com

. _ L .. ] Potencial final E; - . e "
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