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Ni-bevattende bimetaal-nanodeeltjies as katalisators vir elektrochemiese
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Ni-containing bimetallic nanoparticles as catalysts for electrochemical water splitting: Three unique Ni-containing bimetallic
bulk structures for each secondary metal used were identified and optimised. A nanoparticle was cut from each optimised bulk
structure and optimised. Structural and electronic properties and stability and activity for electrochemical water splitting of each of
the nanoparticles was investigated. All calculations were done with CASTEP.

Die waterstofvrystellingsreaksie (WVR) kan in 'n suur of 'n alkaliese medium plaasvind. Die alkaliese WVR is van groot belang vir
waterelektroliseerders omdat kontaminasie van H, en korrosie van waterelektroliseerders en elektrodes uitgeskakel word (Li et al,,
2020). Die alkaliese WVR benodig egter ekstra energie om die kovalentebindings in die watermolekule te breek. Hierdie vereiste
van die alkaliese WVR veroorsaak dat die reaksiekinetika vir die dissosiasie van water vertraag word (Li et al., 2020). Dus is dit krities
om meer doeltreffende alkaliese WVR-katalisatore te ontwerp om die energieversperring te verlaag en die waterstofadsorpsie vir
die H-H-bindingsvorming te verbeter. Alhoewel verskeie hoogsaktiewe nie-edelmetaalverbindings as katalisatore in 'n alkaliese
medium vir die suurstofvrystellingsreaksie (SVR) geidentifiseer is (Zeng & Zhang, 2010; Greeley et al., 2006), is daar 'n gebrek aan
nie-edelmetaalekwivalente vir die waterstofvrystellingsreaksie (WVR). Hierdie gebrek vertraag die ontwikkeling van koste-effektiewe
watersplytingstoestelle in alkaliese oplossings (Gong & Dai, 2015). Nikkel is al bykans 'n eeu gelede as 'n katalisator vir SVR en WVR
in alkaliese oplossing geidentifiseer (Gong & Dai, 2015; Stoney, 1909). In 'n poging om die elektrokatalitiese aktiwiteit en stabiliteit
van Ni vir bogenoemde reaksies te verhoog kan twee moontlike benaderings gebruik word, naamlik die byvoeging van 'n sekondére
metaal of die verhoging van die kontakoppervlakte. In hierdie navorsing is die “Site Occupation Disorder (SOD)"-program gebruik om
verskillende Ni-bevattende bimetaalstrukture, naamlik Ni-Co, Ni-Cr, Ni-Mn en Ni-Zn, te bou. Unieke konfigurasies vir elke Ni-bevattende
bimetaalstruktuur is met behulp van SOD geidentifiseer. Drie unieke konfigurasies, een met die hoogste, laagste en middelste relatiewe
energie, vir elke bimetaal is geidentifiseer en geoptimeer. ‘n Bimetaal-nanodeeltjie met 55 atome is uit elk van die geoptimeerde
uitgebreide strukture gesny en weer geoptimeer met behulp van die CASTEP-module binne Material Studio 2020-sagteware. Elkeen
van die nanodeeltjies se strukturele en elektroniese eienskappe, sowel as stabiliteit en aktiwiteit vir elektrochemiese watersplyting
is ondersoek. Die benadering in hierdie navorsing stel navorsers in staat om 'n groter, herhaalbare spektrum van verskillende
nanodeeltjies met bimetaalstrukture vir die ontwikkeling van WVR-katalisatore te ondersoek.
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