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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Modelado de transporte idnico en procesos de adsorciéon/desorcion en geometrias
bidimensionales. Aplicacién a la desionizacién capacitiva y produccién de energia.

Descripcion general (resumen y metodologia):

A escala nanométrica, la gran relacién superficie/volumen en un material dado provoca que la
superficie sea determinante en muchas de sus propiedades y en un gran nimero de aplicaciones.
Si la superficie adquiere carga eléctrica cuando estd en contacto con una disolucién, se produce
una atraccién electrostdtica entre ella y los iones de signo contrario (contraiones) y repulsién con
los del mismo signo (coiones), que se distribuyen en un cierto volumen préximo a la superficie. Al
conjunto formado por la superficie y la regién con exceso de contraiones y defecto de coiones, se lo
conoce como Doble Capa Eléctrica. Su existencia es determinante, no sélo desde el punto de vista
fundamental, sino por las aplicaciones o tecnologias relacionadas con ella.

La Doble Capa Eléctrica se caracteriza por tener una muy alta capacidad eléctrica y tiene
aplicaciones directas (supercondensadores, por ejemplo) cuando la superficie disponible para
almacenar carga es muy grande. Es el caso de electrodos de carbén activado que tienen poros
desde unos pocos nandémetros de espesor, idéneos por su alta conductividad, y con superficies
especificas del orden de los 1000 m2/g. Otras aplicaciones que han despertado un gran interés por
su caracter medioambiental son la desionizacién capacitiva (CDI) [1] o la generacién de energia por
diferencias de salinidad o energia azul (CDP) [2,3]. En estas aplicaciones, las superficies se
recubren con una capa de polielectrolito, permeable a los iones y al fluido mejorando la eficiencia
de esos procedimientos. En el caso de la desionizacién permite el paso de unos iones e impide el
de otros y si hablamos de energia, la carga depositada en sus cadenas genera una diferencia de
potencial entre los electrodos que puede ser aprovechada al intercambiar la salinidad de las
disoluciones.

El perfil del potencial eléctrico y la cinética de los iones cerca de la interfase son aspectos claves
para predecir su comportamiento y aumentar la eficiencia en los procesos tecnolégicos [1]. En este
trabajo se pretende realizar un estudio tedrico y andlisis de datos experimentales de las
propiedades eléctricas de las interfases cargadas recubiertas con polielectrolitos de superficies
conductoras y a la vez porosas, a partir del estudio simplificado llevado a cabo en [4]. Los citados
modelos estan formulados en una seccién unidimensional de los dispositivos; se propone ampliar
estas representaciones a modelos bidimensionales, que permitan tener en cuenta la entrada y
salida de flujos a través del dispositivo. Esto debe permitir describir de forma mas realista ciclos de
adsorcién-desorcién y contrastar los resultados con la aplicacién a procesos de desionizacién
capacitiva.

Para llevar a cabo lo anterior, en primer lugar se hara una revisién bibliogréfica acerca del tema
que se ird ampliando a medida que se desarrolle el trabajo.

El trabajo comenzard con los aspectos teéricos. Se elaborard un modelo teérico para el transporte
de iones desde la disolucién, pasando por los canales de tamafio macrométricos donde se supone
que se adhiere la capa polimérica, hasta el interior de los nanoporos (de unos pocos nanémetros).
Se incorporara también la dindmica de flujos entrantes y salientes.

Se pretende resolver las ecuaciones que gobiernan el sistema usando calculo numérico.
Finalmente, se interpretaran los resultados de ciclos de adsorcién y desorcién de acuerdo con las
predicciones del modelo tedrico, y se evaluard el rol del recubrimiento del polielectrolito.

Tipologia: Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del Grado.




Objetivos planteados:

1. Estudio de la estructura de la Doble Capa Eléctrica de superficies conductoras y porosas

recubiertas de polielectrolito.

2. Estudio de procedimientos de aproximacién numérica adaptados a la casuistica esperada.
3. Resolucién por medio de calculo numérico de las ecuaciones que gobiernan el sistema para
predecir el perfil del potencial eléctrico de la superficie del electrodo y la distribucién de

iones en los poros del mismo.

4. Andlisis de los resultados experimentales de adsorcién/desorcién usando electrodos
recubiertos de polielectrolitos y acuerdo con las predicciones tedricas.
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