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Introduccion

En las ultimas décadas las celdas de combustible con membranas poliméricas (PEMFC) se han estudiado ampliamente. Sin embargo, a pesar de un gran esfuerzo cientifico, todavia existen
algunos aspectos de operacion de las PEMFC que son dificiles de dilucidar desde un punto de vista experimental, como es el caso de la zona de tres fases, considerada de gran importancia
debido a que el rendimiento que ofrecen estos sistemas de conversion de energia esta asociado a esta region. En esta zona, la membrana (comunmente Nafion) esta interactuando con los
nanocatalizadores de Pt soportados sobre C de los que depende la actividad catalitica del sistema. En este trabajo realizamos estudios de dinamica molecular y experimentos
electroquimicos en un sistema de Nafion/Pt/C para evaluar como afectan los principales factores: contenido de Nafion, los niveles de hidratacion, las temperaturas y los diferentes tamanos
y estructuras de las NP metalicas que se pueden encontrar en las PEMFC con el objetivo de buscar las condiciones adecuadas para maximizar el area electroguimicamente activa (ECSA)
de los catalizadores de Pt/C, optimizando su uso. Todos estos factores son fundamentales en la caracterizacion del area electroguimicamente expuesta de las NP metalicas.
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Comparacion con experimentos electroquimicos
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Conclusion

1- A mayor contenido de ionomero, la utilizacion del catalizador se ve afectada debido a las fuertes interacciones entre los grupos sulfonico y las NPs de Pt.

2- A bajos niveles de hidratacion, los grupos sulfonicos tienen una mayor ocupacion en la ECSA y bloguean el area activa con una cadena hidrofobica de Nafion.

3- Observamos que, los canales de agua conectados en la superficie de la nanoparticula de Pt y en la membrana de Nafion, incrementan con el contenido de oligdmeros y el nivel de hidratacion.
4- La tendencia encontrada en los experimentos electroquimicos es la misma que se presenta en los resultados de los estudios computacionales.

5- Utilizando una masa de catalizador baja, se reducen considerablemente los posibles problemas de difusion presentes cuando la capa de catalizador es gruesa.
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