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EI disefio optimizado de electrodos compuestos para baterias y celdas de combustibles demostré ser de

crucial importancia, en particular para alcanzar las expectativas de aplicacion en la industria automotriz: en
términos de ganar desempeiio y reduccidn de costos. Estos electrodos estan actualmente hechos de
materiales activos o cataliticos, con aditivos y aglutinantes y resultan complejas estructuras porosas
contenida en un electrolito. Varios escenarios conceptuales han sido desarrollados con la intencion de
comprender la influencia de las propiedades estructurales de estos materiales en la respuesta de la celda:
aproximaciones considerando la construccién de estructuras artificiales que poseen las caracteristicas mas
importantes de los catalizadores reales y aproximaciones basadas en la reconstruccion de la estructura de
los electrodes guiada computacionalmente. Estas aproximaciones han provisto progresos en la
comprension de la operacion de baterias y celdas de combustibles: pero aun hay una significativa falta de
entendimiento de sus caracteristicas estructurales (es decir, localizacidn exacta de los aglutinantes) y el
impacto de la anisotropia tridimensional en las propiedades de transporte efectivo a multi-escala. Desde el
poro y/o particula hasta el filtrado de agregados y/o aglomerados. La descripcidn estructural del electrodo
compuesto es crucial para la correcta interpretacién de las caracterizaciones experimentales pero ademds
es muy importante para la optimizacion de la celda de combustible.

En esta charla se discutird un nuevo modelo computacional que describe la interaccidn entre los procesos
electroquimicos y de transporte a multiples escalas espaciales. Las capacidades predictivas de nuestra
aproximacion para esta izar las relaciones entre el desempefio y la mesoestructura son
ejemplos de aplicacion:

a en baterias Li-O,;

anas y corrosion en la celda de combustible PEM

arga en “slurry redox flow batteries”

cutiran las enormes oportunidades presentes en la combinacién de estos modelos con el
are de realidad virtual inmersiva para el andlisis de datos sobre la base de una experiencia reciente
ntro del Programa Erasmus Master M.E.S.C.
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