Studio strutturale e del meccanismo di attività di materiali per la produzione di gas di sintesi e di idrogeno per via catalitica ed elettrocatalitica.
L’attività si sviluppa all’interno del progetto H2-Synergy finanziato dalla regione Emilia-Romagna e si concentra sullo sviluppo di materiali attivi per la produzione di gas di sintesi e idrogeno in processi integrati di gassificazione e di elettrolisi ad alta temperatura, in particolare l’attività di ricerca prevede lo studio strutturale e meccanicistico materiali sviluppati per promuovere il processo di water splitting e di trasportare e rendere disponibili gli ioni associati.
In particolare, i materiali prevedono la presenza di elementi dopanti (ottenuti anche per exolution) con l’obiettivo di ridurre il sintering grazie ad una maggiore interazione metallo-supporto. Il trasporto di ossigeno, invece, garantisce una maggiore resistenza alla formazione di carbone. Materiali preparati per exolution e in grado di trasportare ioni ossigeno o protonici sono anche utili ai processi di elettrolisi ad alte temperature.
I materiali principalmente considerati saranno basati su i) layer double hydroxide e loro derivati per calcinazione e riduzione ii) CeMO2 dopati con diversi elementi catalitici iii) perovskite di diverse tipologie con particolare riferimento a BaCeZrY e BaCeZrYYb anch’essi eventualmente dopati per aumentarne l’attività.
I sistemi saranno modellati utilizzando tecniche computazionali avanzate e sfruttando caratterizzazioni sperimentali per individuarne le caratteristiche principali in termini di fasi presenti, dispersioni degli elementi dopanti (tipo Ni) e caratteristiche di trasporto di ioni del supporto. Le tecniche computazionali principalmente utilizzate saranno fondate su metodi quanto-meccanici (ab initio) per la modellazione e la caratterizzazione di proprietà di modelli estesi. A supporto degli studi quantomeccanici, basati sulla teoria del funzionale della densità, saranno sviluppati modelli machine-learning per i potenziali di interazione al fine di poter simulare la dinamica molecolare di tali materiali. Lo scopo sarà quello di caratterizzare i materiali anche in termini di attività e di stabilità in funzione della temperatura e in condizioni in situ e operando.

