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Diseño teórico de
nuevos materiales para baterías

Estefanía Colombo

Objetivos 

El objetivo de la estancia de investigación en el Instituto 
de Química Teórica de la Universidad de Ulm fue traba-
jar en conjunto con colegas internacionales para avanzar 
en la investigación en torno a la deposición de metales 
para diseño de nuevos materiales para baterías. El trabajo 
de cooperación entre el grupo de Química Teórica de la 
Universidad de Ulm y nuestro grupo de trabajo (Grupo 
de Química Teórica y Computacional del IQAL, CONICET/
UNL), se lleva a cabo desde hace más de una década, y ha 
dado lugar a numerosas investigaciones y publicaciones en 
conjunto, motivo por el cual se hace foco en mantener y 
fortalecer este vínculo. El trabajo se orienta al diseño de 
nuevos y más eficientes materiales para baterías, mediante 
el estudio y modelado teórico de la deposición de metales. 
Es importante remarcar que la innovación en materiales de 
electrodo es actualmente un tema central de investigación, 
debido a su importancia para la utilización en dispositivos 
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Estefanía Colombo

de almacenamiento de energía, y en este contexto, nuestro 
trabajo plantea la obtención de los conocimientos necesarios 
para el mejoramiento de dichas tecnologías. Hoy en día y 
con los enormes avances logrados en la capacidad de cóm-
puto, la aplicación de métodos químicos computacionales 
para el modelado teórico de sistemas reaccionantes permite 
obtener información nueva y/o complementaria a la obte-
nida a nivel experimental. Los conocimientos que de aquí 
se desprenden contribuyen al avance de la ciencia en el área 
electroquímica y en los campos de energías renovables, no 
sólo a nivel provincial y nacional sino también internacional. 

El tema de la movilidad se vincula a su vez de manera 
directa con las actividades de la becaria, ya que está enmar-
cado en el tema de la beca posdoctoral de Conicet, cuyo 
título es “Baterías: elucidando el rol de la formación de 
complejos en la deposición de metales”, la cual fue ganada 
dentro de la convocatoria de Temas Estratégicos (Tema 
Estratégico: Energía e Industria: Sistemas de acumulación 
de energía – Baterías) debido al interés actual que concierne 
al tema, tanto en el ámbito académico/teórico, como en el 
ámbito tecnológico/industrial. 

La invitación por parte del Dr. Prof. Wolfgang Schmic-
kler, líder del grupo anfitrión, junto con el financiamiento 
de Movilidad para Mujeres Científicas ofrecido por el 
Ministerio de Ciencia y Tecnología de la Provincia de Santa 
Fe, constituyeron una excelente oportunidad para comple-
mentar las actividades como becaria posdoctoral, principal-
mente en lo referente a la utilización de técnicas teóricas 
para el estudio y análisis de reacciones de interés tecnoló-
gico. Por otro lado, la actividad también resultó provechosa 
para todo el grupo, ya que se pudo avanzar con trabajos en 
los cuales venimos abocados, a la vez que forja las relaciones 
para que trasciendan la estadía y habilita a continuar traba-
jando y publicando en conjunto. 
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Voces femeninas en la investigación

Marco teórico y antecedentes 

La deposición y disolución de metales son eventos funda-
mentales para los procesos electroquímicos y constituyen la 
base del funcionamiento de algunos tipos de baterías. Existe 
una gran cantidad de investigaciones experimentales sobre 
la deposición de metales (Paunovic & Schlesinger, 2006), 
sin embargo, la cinética de deposición a nivel atómico aún 
no es bien comprendida. Esto es particularmente cierto para 
la deposición de iones multivalentes, que involucra varias 
etapas y además necesita aditivos que aceleran la reacción 
por formación de complejos. El interés por la deposición de 
metales se ha reavivado por la investigación en baterías de 
litio, que alimentan muchos dispositivos electrónicos y una 
creciente flota de vehículos eléctricos. Sin embargo, la tec-
nología de la batería de litio se acerca a la cantidad máxima 
de energía que puede almacenarse por volumen, por lo que 
hay una necesidad urgente de explorar nuevas químicas de 
baterías que puedan proporcionar más energía a un menor 
costo (Bacur, 2017). Las baterías de magnesio son otro de 
los temas de gran importancia; el Mg2+ tiene aproximada-
mente el mismo tamaño que el Li+, pero el doble de carga, 
por lo que puede almacenar más energía. Esta tecnología 
posee ventajas potenciales sobre las baterías de litio: mayor 
densidad de energía, mayor estabilidad y menor costo. 

Trabajos teóricos (Gileadi, 2011) muestran que los iones 
metálicos están fuertemente solvatados y cuando se depo-
sitan pierden su capa de solvatación, requiriendo para esto 
superar una energía de activación. En este sentido, junto 
al grupo del Prof. Dr. Schmickler se ha desarrollado un 
modelo cuantitativo para el estudio de la deposición de 
metales, que explica la deposición de iones monovalentes 
en soluciones acuosas. Una revisión reciente (Oviedo et al., 
2016) confirmó que, aparte de nuestro trabajo, no hay un 
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modelado de la cinética de deposición a escala atómica. A su 
vez es importante considerar que los iones metálicos multi-
valentes no pueden acercarse a la superficie del electrodo, a 
menos que su carga efectiva sea reducida por formación de 
pares iónicos u otros complejos, ya que sus fuertes capas de 
solvatación los mantienen alejados de la superficie. Por otra 
parte, los procesos en disolventes no acuosos han ganado un 
rol preponderante ya que el agua es estable en una pequeña 
ventana de potencial, mientras que varios solventes orgáni-
cos tienen un mayor intervalo de estabilidad. De hecho, las 
baterías de litio no podrían operar en solución acuosa, ya 
que su potencial es tan alto que descompone al agua. Esto ha 
aumentado el interés en la teoría de deposición de metales 
en disolventes no acuosos, que a menudo están acompaña-
dos por la formación de complejos y por solvatación mixta, 
ya que estos disolventes contienen normalmente pequeñas 
cantidades de agua. Es así que este trabajo pretende contri-
buir en el estudio para la comprensión de la deposición de 
estos iones multivalentes, en soluciones no acuosas, con el 
fin de aportar al desarrollo de estos materiales para baterías. 

Consideramos que esta investigación proporcionará 
una comprensión fundamental de un tipo de proceso que 
actualmente es foco de investigación en nuestro país, para el 
estudio y desarrollo de sistemas de acumulación de energía. 
Debemos destacar que el trabajo es de importancia tecno-
lógica para el desarrollo de baterías, ya que ayuda a com-
prender el papel de las impurezas presentes en electrodos, 
en relación con la eficiencia de la deposición y desprendi-
miento de los metales durante los procesos de carga y des-
carga en baterías, lo cual es fundamental para el objetivo 
práctico. En este caso se tiene como objetivo la generación 
de los conocimientos fundamentales para una gradual y pro-
gresiva sustitución de los procesos térmicos convencionales 
de producción de electricidad por tecnologías más limpias, 
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no contaminantes del medio ambiente. En este contexto, 
se ayudaría a transitar el camino que lleve a nuestro país a 
producir el cambio tecnológico en el área de combustibles. 

El trabajo integra la experiencia de los dos grupos de 
investigación: el grupo de Química Teórica y Computa-
cional del Instituto de Química Aplicada del Litoral, cuya 
directora es la Dra. Paola Quaino; y uno de los grupos del 
Instituto de Química Teórica de la Universidad de Ulm, 
cuyo líder es el Prof. Dr. Wolfgang Schmickler. Entre las 
labores de los grupos en el tema, se destaca el desarrollo 
de la Teoría de la Electrocatálisis (Santos et al., 2009), que 
incluye artículos que extienden el modelo de reacciones de 
transferencia electrónica a las de iones (Schmickler, 1995, 
1996), y otra extensión que combina los potenciales de 
fuerza media con los resultados de DFT para la interacción 
electrónica del reactivo con el electrodo (Pecina & Schmic-
kler, 2000). Mediante esta teoría se pueden tratar iones, 
solvatación y sobrepotencial, permitiendo el cálculo de las 
energías de activación e incluyendo la reorganización del 
solvente. Como ejemplo, se investigó la deposición de plata 
(Pinto et al., 2013; Juarez et al., 2019), y se observó que 
iones metálicos univalentes pequeños: Ag+, Cu+, Li+, Zn+, 
pueden aproximarse fácilmente al electrodo. Por otro lado, 
el estudio de iones metálicos divalentes (Pinto et al., 2014; 
Nazmutdinov et al., 2020; Colombo et al., 2021; Quaino et 
al., 2021) mostró que son fuertemente repelidos tan pronto 
como sus capas de solvatación comienzan a romperse. 

Desarrollo y actividades 

Las actividades desarrolladas durante la movilidad se 
orientaron directamente a la obtención de conocimientos 
necesarios para el mejoramiento de la tecnología de baterías 
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y celdas de combustible. Principalmente, se continuó con la 
investigación en pos de desarrollar un modelo cuantitativo 
para un proceso electroquímico de fundamental importan-
cia en baterías: la deposición de metales en distintos sol-
ventes, con énfasis en la formación de pares iónicos y otros 
complejos, con el fin de comprender de qué manera la for-
mación de complejos afecta a la energética de los estados 
intermediarios, a la energía requerida para alcanzar el sitio 
de reacción en superficie y a la velocidad de transferencia 
electrónica. 

La Universidad anfitriona dispone de acceso al clúster 
Justus, con alta capacidad de cómputo, esto permitió la 
realización de los cálculos químico-cuánticos extensos basa-
dos en la Teoría del Funcional de Densidad (DFT), que son 
requeridos para el desarrollo de la investigación. Así, las acti-
vidades principales desarrolladas en la estancia incluyeron: 

1) Estudio de deposición del metal mediante cálculos 
teóricos cuánticos por DFT. Estudio de cambios 
geométricos, energéticos y electrónicos producidos 
en el proceso de deposición del ion metálico en 
superficie. 

Los cálculos basados en la Teoría del Funcional de la 
Densidad (DFT) se realizaron mediante el código VASP 
(Kresse, 1995, 1996a, 1996b). Los electrones internos se 
mantuvieron inmóviles y fueron reemplazados por pseudo-
potenciales generados por el método de onda plana aumen-
tada, y los electrones de valencia fueron tratados por medio 
de un conjunto de bases de ondas planas. Dentro de la apro-
ximación de gradiente generalizado fue empleado el funcio-
nal de intercambio y correlación PBE. La celda fue modelada 
empleando condiciones periódicas de contorno en x e y, y 
para describirlo correctamente se impuso una separación 
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suficiente en las direcciones no periódicas. Para ello, inicial-
mente fue optimizada la magnitud del parámetro de celda, 
seleccionando como óptima aquella de menor energía. 

2) Cálculos DFT para describir las interacciones ion- 
metal. 

Adicionalmente, con el objetivo de obtener parámetros 
de interacción entre la superficie metálica y el ion, se modeló 
el sistema y se realizaron cálculos con el código SIESTA (Soler, 
2002), un software basado también en DFT, pero que utiliza 
orbitales localizados.

3) Determinaciones de pmf y cinética de deposición. 

Se investigó el efecto de un solvente no acuoso (tetra-
hidrofurano) en la deposición del ion metálico mediante 
simulaciones de dinámica molecular clásica empleando el 
código de acceso público Lammps (Plimpton, 1995) y se 
evaluaron las propiedades de deposición de los iones solva-
tados en superficies metálicas. 

Los resultados logrados se encuentran en proceso de 
análisis y las actividades continúan a la distancia, entre el 
grupo argentino y el grupo alemán, y se prevé aplicar la 
Teoría de la Electrocatálisis para la evaluación de la activi-
dad electrocatalítica de las superficies electródicas y el efecto 
del solvente. 
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