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	1. Antecedents i estat actual del tema / Antecedentes y estado actual del tema

	
Las celdas de combustible (FC) ofrecen un método altamente eficiente para convertir energía química en energía eléctrica. A pesar de sus ventajas, las FC actualmente requieren el uso de catalizadores basados en aleaciones de Pt para catalizar la reacción de reducción de oxígeno (ORR), lo que hace que estos dispositivos sean prohibitivamente costosos para muchas aplicaciones. Esto ha limitado la adopción de estos dispositivos a gran escala y ha puesto de relieve la necesidad de encontrar catalizadores alternativos que sean más accesibles y igualmente eficientes.

Con la creciente demanda de tecnologías sostenibles y la necesidad de reducir costos en los procesos industriales, existe una creciente búsqueda de catalizadores alternativos. Algunas opciones incluyen el uso de óxido de hierro, níquel, molibdeno, carbón activado y grafeno. Aunque estos catalizadores pueden tener menor actividad que el platino, ofrecen una alternativa más económica y sostenible para muchas aplicaciones, además de ser más abundantes y disponibles.

Un catalizador estudiado en las últimas dos décadas son las nanopartículas de hierro cerovalente (nZVI), pero su uso aún es limitado. Su producción tiene un alto costo en comparación con su vida útil, dada su falta de estabilidad, facilidad de agregación en hojuelas de tamaño micro, extremadamente reactivo con O2, aglomeración vía fuerzas de Van der Walls, dipolo eléctrico y fuerzas magnéticas.

Para contrarrestar los inconvenientes de la aplicación actual de nZVI, se está estudiando la encapsulación de nZVI con el objetivo de aumentar la estabilidad de nZVI sin sacrificar su eficiencia. Recientemente se ha desarrollado la encapsulación de nZVI dentro de esferas de micro o nanocarbono mediante carbonización hidrotermal (HTC) utilizando un compuesto orgánico como fuente carbonosa, como glucosa o sacarosa. HTC consiste en el tratamiento térmico de una solución o dispersión acuosa de un material orgánico que contiene carbono a temperatura moderada y bajo presión autógena, que produce un sólido rico en carbono como un producto insoluble. Este método es fácilmente escalable ya que es endotérmico y genera solo productos gaseosos.

Las nanopartículas de hierro encapsuladas en carbono (CE-nFe) obtenidas muestran una capacidad mejorada debido a la combinación de las propiedades reductoras del hierro y la capacidad de adsorción del carbono debido a la combinación de las propiedades reductoras del hierro y la capacidad de adsorción del carbono. La capa de carbono que rodea el núcleo de hierro brinda protección contra la oxidación y ayuda a estabilizar las nanopartículas de hierro, lo que puede aumentar su actividad catalítica y su vida útil. La marcha de la economía y los cambios en la demanda eléctrica que apuntan al uso del hidrógeno como futuro vector energético requieren una producción sostenible, eficiente y económica de hidrógeno y las nanopartículas de hierro recubiertas de grafito podrían ser una alternativa.

Este trabajo tiene como objetivo estudiar la catálisis de diversas reacciones de interés tecnológico mediante las citadas CE-nFe. Desde un punto de vista fundamental se tratará de caracterizar las propiedades quimico físicas de las nanopartículas para relacionarlas con su actividad y así buscar los descriptores que caracterizan la mejor actividad catalítica. Eso permitirá diseñar y mejorar el método y la estrategia de síntesis de una forma racional para optimizar la respuesta catalítica. 
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	3. Objectius de la investigació / Objetivos de la investigación

	
Investigar y comprender mejor los mecanismos implicados en la actividad catalítica de las nanopartículas de hierro encapsuladas con grafito para su uso en diversas reacciones de interés tecnológico, principalmente relacionadas con la producción de energía y demostrar su eficiencia en estas aplicaciones mediante la evaluación de su actividad catalítica.
Investigar las propiedades interfaciales de las nanopartículas de hierro encapsuladas con grafito con el fin de establecer correlaciones con su actividad catalítica. 
Mejorar el proceso de síntesis, purificación y post-tratamiento de las nanopartículas con el fin de obtener la máxima actividad para las diversas reacciones estudiadas. 


	4. Metodologia, hipòtesi i planificació temporal / Metodología, hipótesis y planificación temporal

	La hipótesis de partida es que las nanopartículas de hierro encapsuladas en grafito sintetizadas por el método de carbonización hidrotermal pueden ser optimizadas para su uso como catalizadores en diversas reacciones de interés tecnológico. 
El proceso de investigación implicará inicialmente el uso de nanopartículas sin ningún tipo de purificación o separación para realizar pruebas de reacciones electroquímicas, como la evolución del hidrógeno, la reducción del oxígeno, la reducción del H2O2, la reducción del CO2 y la oxidación del NH3. Inicialmente utilizaremos las nanopartículas, sin ningún tipo de purificación o separación, para ensayar las reacciones: evolución de hidrógeno, reducción de oxígeno, reducción de H2O2, reducción de CO2, oxidación de NH3. La reactividad se estudiará mediante voltametría cíclica y cronoamperometría. Las propiedades interfaciales se investigarán mediante espectroscopía de impedancias y, adicionalmente, con la técnica de saltos de temperatura inducido por láser. Mediante la espectroscopía de impedancia se espera obtener parámetros como la capacidad diferencial y la resistencia a la transferencia de carga. Mediante la técnica de salto de temperatura se puede obtener información sobre la polarización del agua interfacial. Dicho estudio se realizará en distintas condiciones para investigar como los diversos parámetros afectan las propiedades interfaciales y la reactividad. Los parámetros a variar serán la composición del electrolito, pH, concentración y así como también modificaremos la preparación de la tinta de nanopartículas para obtener la mayor actividad posible. Después de estas pruebas utilizaremos diferentes métodos para purificar y separar las nanopartículas como: centrifugación, separación magnética, electroforesis, oxidación selectiva. También evaluaremos medios para activar las nanopartículas y evaluaremos las diferentes formas de activación como: oxidación con ácido nítrico, dopado con nitrógeno y dopado con fósforo. El estudio electroquímico se completará con la medida de las características físicas de las nanopartículas en estado bruto y después de los diversos tratamientos y separaciones mediante XPS, SEM y HRTEM. Adicionalmente, técnicas de caracterización in situ como la espectroscopía FTIR, Raman o DEMS permitirán determinar los diversos productos e intermedios de reacción.
Planificación temporal: 
-Búsqueda bibliográfica: Se realizará un estudio de los precedentes en la literatura durante los primeros meses del proyecto. El seguimiento activo de la literatura relevante se mantendrá durante toda la duración del proyecto.
-Ensayos iniciales con la muestra “tal como se recibe”. Se optimizarán los métodos de preparación de la tinta, las técnicas de caracterización, etc. Mes 1 a 4
-Puesta a punto de diversos métodos de purificación. En cada etapa de separación se ensayarán las diversas fracciones obtenidas. Mes 3 a 12
-Ensayo de evolución de hidrógeno con las diversas muestras purificadas. Mes 6 a 18
-Ensayo con métodos de activación. Mes 12 a 24
-Ensayo de evolución de hidrógeno con las diversas muestras activadas. Mes 18 a 24
-Ensayo de reducción de oxígeno. Mes 18 a 24 
-Ensayo de reducción de CO2. Mes 24 a 30
-Ensayo oxidación de NH3. Mes 24 a 30
-Redacción de la tesis. Mes 30 a 36


	5. Impacte esperat/ Impacto esperado 

	
Se espera que las nanopartículas de hierro encapsuladas con grafito sean una alternativa al uso de electrodos de platino, especialmente para la producción de hidrógeno, ya que su costo es significativamente menor. El método de síntesis previsto es sencillo, económico y fácilmente escalable. Parte de materias primas abundantes y fácilmente accesibles. Si se lograra un catalizador económico y abundante para la producción u oxidación de hidrógeno se conseguiría impulsar enormemente la migración hacia un modelo energético sostenible basado en el hidrógeno, con enormes consecuencias económicas y medioambientales.
Se espera publicar los resultados de investigación en revistas de alto impacto. Igualmente, los resultados de la investigación se difundirán a través de comunicaciones a congresos especializados en el tema.
En el caso de lograr una actividad destacable con las nanopartículas de hierro encapsulado, se protegerá mediante patente el proceso de síntesis y optimización y se desarrollará un prototipo de célula electroquímica como prueba de concepto de la viabilidad del catalizador desarrollado. 


	6. Implicacions ètiques o de bioseguretat/ Implicaciones éticas o de bioseguridad. 

	Indique si la memòria contempla algun dels següents aspectes que puguen tenir implicacions ètiques o relatives a la bioseguretat:

Indique si la memoria contempla alguno de los siguientes aspectos que puedan tener implicaciones éticas o relativas a la bioseguridad:

A. Recerca en humans o utilització de mostres biològiques d'origen humà 
Investigación en humanos o utilización de muestras biológicas de origen humano
[bookmark: Marcar1][bookmark: Marcar2]	Si |_|	No  |_| 

B. Utilització de cèl·lules troncals embrionàries humanes, o línies derivades d'elles
Utilización de células troncales embrionarias humanas, o líneas derivadas de ellas
	Si |_|	No  |_|

C. Assaigs clínics 
Ensayos clínicos
	Si |_|	No  |_|

D. Ús de dades personals, informació genètica, uns altres 
Uso de datos personales, información genética, otros
	Si |_|	No  |_|

E. Experimentació animal
Experimentación animal
	Si |_|	No  |_|

F. Utilització d'agents biològics de risc per a la salut humana, animal o per al medi ambient
Utilización de agentes biológicos de riesgo para la salud humana, animal o para el medioambiente
	Si |_|	No  |_|

G. Ús confinat d'organismes modificats genèticament (OMG)
Uso confinado de organismos modificados genéticamente (OMG)
	Si |_|	No  |_|

H. Alliberament d'OMG 
Liberación de OMG
	Si |_|	No  |_|


Si ha contestat afirmativament en alguna de les qüestions anteriors, explique els aspectes ètics referits a la recerca que es proposa, les consideracions, procediments o protocols a aplicar en compliment de la normativa vigent. En tot cas, la recerca en aquestes àrees requerirà de l'autorització del comitè d'ètica de la UA i/o dels organismes preceptius (més informació). Aquesta autorització, que ha de ser prèvia a l'inici dels treballs experimentals, serà exigible per al dipòsit de la tesi.


Si ha contestado afirmativamente en alguna de las cuestiones anteriores, explique los aspectos éticos referidos a la investigación que se propone, las consideraciones, procedimientos o protocolos a aplicar en cumplimiento de la normativa vigente. En todo caso, la investigación en estas áreas requerirá de la autorización del comité de ética de la UA y/o de los organismos preceptivos (más información). Esta autorización, que tiene que ser previa al inicio de los trabajos experimentales, será exigible para el depósito de la tesis. 
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