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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Desarrollo de electrocatalizadores dopados con heterodtomos y carburos de metales de
transicién para la produccién de H2 verde y CO con relacién H2/CO controlada.

Descripcion general (resumen y metodologia):

Introduccion

La necesidad de avanzar hacia modelos energéticos mas sostenibles y de reducir las emisiones de
diéxido de carbono (COZ) ha impulsado el desarrollo de tecnologias electroquimicas capaces de
almacenar energia renovable en forma de productos quimicos de alto valor afladido. Entre ellas,
destaca la produccién de hidrégeno verde (H2) mediante electrélisis del agua, proceso en que la
reaccion de evolucién de hidrégeno (HER, por sus siglas en inglés) desempefia un papel central y
cuya eficiencia depende en gran medida del disefio de electrocatalizadores activos, estables y de
bajo coste.

De forma complementaria, la reaccién de reduccién electroguimica de CO2 (COZRR) permite
transformar este gas de efecto invernadero en productos de interés industrial, como monéxido de
carbono (CO), formiato, metano, alcoholes o hidrocarburos. En particular, la produccién de CO junto
con H2 permite obtener gas de sintesis, una mezcla clave para procesos industriales como la
sintesis de Fischer-Tropsch o la obtencién de metanol. En electrolitos acuosos, la HER y la COZRR
son reacciones competitivas; sin embargo, esta competencia también puede aprovecharse para
disefar sistemas cataliticos capaces de modular la relacién H2/CO y, por tanto, adaptar la
composicién del gas de sintesis a distintas aplicaciones [1].

En este contexto, los materiales carbonosos destacan como alternativas prometedoras para el
desarrollo de electrocatalizadores, debido a su elevada disponibilidad, estabilidad, conductividad
eléctrica, versatilidad estructural y posibilidad de ajustar sus propiedades fisicoquimicas mediante
dopado con heterodtomos o incorporacidon de fases metdlicas [2-3]. El dopado con nitrégeno,
especialmente la generacién de sitios N-piridinicos, se ha relacionado con una mayor selectividad
hacia la formaciéon de CO durante la COZRR. Por otro parte, los carburos de metales de transicién,
como los basados en Mo, W, Fe o Co, han demostrado un comportamiento favorable en la HER, al
presentar propiedades electrénicas adecuadas para favorecer la adsorcién y desorciéon de
intermediarios de hidrégeno [4].

Por ello, este proyecto propone el desarrollo de electrocatalizadores basados en geles de carbono
dopados con heterodtomos y carburos de metales de transicién, con el fin de combinar sitios
activos para la produccién de H2 y CO en un mismo material. La estrategia permitird estudiar cémo
la composicién, la estructura porosa, el dopado y la naturaleza de las fases carburadas influyen en
la actividad, selectividad y estabilidad electrocatalitica. Los resultados esperados contribuirdn al
disefio de materiales sostenibles y eficientes para la valorizacién electroquimica de CO2 y la
produccién controlada de mezclas H2/CO.

Metodologia experimental

Se preparardn materiales carbonosos mediante un proceso de polimerizacién sol-gel de resorcinol y
formaldehido, incorporando precursores de metales de transicién para favorecer la formacién de
carburos metalicos tras la carbonizacién. Posteriormente, los materiales se lavardn, secaran y
someterdn a tratamientos térmicos bajo atmésfera inerte. La incorporacién de nitrégeno se
realizard mediante impregnacién con una fuente nitrogenada, seguida de un segundo tratamiento
térmico, con el fin de generar sitios activos en la matriz carbonosa.




Los materiales obtenidos se caracterizardn mediante técnicas estructurales, texturales vy
superficiales, como DRX, Raman, XPS, microscopia electrénica y fisisorcion de Nz. Finalmente, se
evaluard su comportamiento electrocatalitico en las reacciones HER y CO:2RR, analizando
parametros como actividad, estabilidad, eficiencia faradaica y relacién Hz2/CO, con el objetivo de
identificar los materiales mas adecuados para la produccién controlada de gas de sintesis.

Los materiales obtenidos se caracterizardn mediante técnicas estructurales, texturales y
superficiales, como DRX, Raman, XPS, microscopia electrénica y fisisorcion de Nz. Finalmente, se
evaluard su comportamiento electrocatalitico en las reacciones HER y CO:RR, analizando
parametros como actividad, estabilidad, eficiencia faradaica y relacién Hz2/CO, con el objetivo de
identificar los materiales mas adecuados para la produccién controlada de gas de sintesis.

Tipologia: Trabajos experimentales, de toma de datos de campo o de laboratorio.
Objetivos planteados:

Objetivo general

Desarrollar, caracterizar y evaluar electrocatalizadores de carbono dopados con heterodtomos y
carburos de metales de transicién para la produccién electrocatalitica de H2 verde y CO, buscando
controlar la relacién H2/CO obtenida durante las reacciones simultdneas de evolucién de HER y
reducciéon de CO2 (COZRR).

Objetivos especificos

e Diseflar y sintetizar geles de carbono mediante un proceso sol-gel dopados con heterodtomos,
principalmente nitrégeno, e incorporar precursores de metales de transicién

e Caracterizar fisicoquimicamente los materiales obtenidos mediante técnicas como
espectroscopia Raman, espectroscopia fotoelectrénica de rayos X (XPS), difraccién de rayos X
(DRX), microscopia electrénica (SEM/TEM) vy fisisorcién de N2, con el fin de relacionar
composicién, textura y estructura con el comportamiento catalitico.

e Evaluar la actividad electrocatalitica de los materiales en la reaccién de evolucién de hidrégeno
(HER) y en la reduccién de CO2 (COZRR), empleando técnicas electroquimicas.

e Determinar la selectividad hacia H2 y CO, asi como la relacién H2/CO obtenida, mediante el
andlisis de los productos generados y el calculo de eficiencias faradaicas.

e Establecer relaciones estructura-actividad que permitan comprender el papel de los sitios
nitrogenados y de los carburos metalicos en la modulacién de la HER y |a COZRR.
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