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[ Resumo |

A crescente demanda por fontes de energia sustentaveis impulsionou o desenvolvimento do hidro-
génio verde, cuja produgao ocorre via eletrélise da agua, utilizando energia renovavel e resultando
em emissoes zero carbono. Este artigo aborda a simulacdo computacional de eletrolisadores, equi-
pamento que possibilita a eletrdlise, utilizando o Google Colab e React.js, explorando a modelagem
matematica e os parametros que influenciam a perfomance desses dispositivos.

Introducao

O hidrogénio € uma fonte promissora de energia, tanto pela sua abundancia quanto pela alta efici-
éncia da eletricidade convertida do seu desenvolvimento (Saliba-Silva et al., 2010, p. 66). A quimica
necessaria a producao de hidrogénio por eletrélise da agua é amplamente conhecida e bem sim-
ples: o procedimento acontece em uma cuba eletrolitica onde eletricidade passa por dois eletrodos
na agua, que produz oxigénio, no anodo, e hidrogénio, no catodo (Saliba-Silva et al., 2010, p. 68).
O eletrolisador € o equipamento que possibilita este processo quimico e, apos a decomposi¢ao das
moléculas de H>O, o H, é armazenado. Em escala industrial, os dois tipos de eletrolisadores mais
comumentemente usados (Epcm Holdings, 2023) sdo os eletrolisadores alcalino € membrana de
troca de protons (PEM). Além destes, consideramos também o de 6xido sélido (SOEC) em todas as
abordagens deste artigo. O eletrolisador alcalino funciona a partir de uma solugdo aquosa alcalina
de hidréxido de potassio (KOH), na faixa de concentracao de 25 a 30%. Esta solugéo, por conta da
alta condutividade, atua como condutor ibnico, ja que demanda menos eletricidade em funcao de
sua baixa resisténcia 6hmica, além de operarem entre 70 e 80°C e apresentarem rendimento de 70
a 80% (Moreira et al., 2017, p. 298). El-Shafie (2023) explica que a tecnologia do eletrolisador de
membrana de troca de prétons (PEM) é amplamente adotada nos processos industriais devido a sua
capacidade de produzir hidrogénio de alta pureza de forma eficiente, ao mesmo tempo em que mini-
miza os desafios relacionados ao manuseio e a manutengdo. Em contrapartida, os altos custos dos
materiais envolvidos neste processo impossibilitam a produgcdo em massa destes eletrolisadores,
que empregam um material plastico sélido especializado como eletrélito. O eletrolisador de éxido
solido € uma célula de combustivel que opera a pressdes e temperaturas consideravelmente mais
altas comparado aos eletrolisadores alcalinos e PEM, podendo alcancgar até 1000°C, causando, as-
sim, a degradacgao do eletrdlito, reducao de sua vida util e tempos de inicializagéo prolongados. Em
compensagao, oferece alta eficiéncia de conversao, baixo custo e baixas emissdes associadas a
separagao do hidrogénio, que requer menos eletricidade (El-Shafie, 2023). Neste método, 0 uso
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de vapor, ao invés de agua liquida, permite uma eficiéncia energética maior, uma vez que a alta
temperatura acelera a cinética da reacgao, reduzindo as perdas de energia devido a polarizacao dos
eletrodos, 0 que aumenta a eficiéncia geral do sistema.

Parametros de desempenho como eficiéncia, densidade de corrente e consumo energético sao con-
siderados mais relevantes a esta pesquisa. A densidade de corrente representa a quantidade de
energia fluindo no eletrodo e no eletrolisador de acordo com o potencial elétrico aplicado e € dire-
tamente proporcional a taxa de geracdo de hidrogénio, uma vez que quanto maior densidade de
corrente, mais elétrons participando da reacao eletroquimica; uma maior densidade de corrente re-
sulta em uma maior queda de tensao, reduzindo a eficiéncia da tensao do eletrélise; se a densidade
de corrente diminui, a taxa de produgé@o de hidrogénio também reduz. Consumo energético é o
parametro mais amplamente utilizado para comparar tecnologias de eletrélise e, em aplicagées in-
dustriais convencionais, é relativamente alto, entre 4,5-5kWh/m? (El-Shafie, 2023) ou 55,6kWh/kg,
aproximadamente, dependendo do tipo de eletrolisador usado. Este alto consumo se apresenta
como um desafio consideravel que deve ser enfrentado para minimizar os custos de producao do
hidrogénio (El-Shafie, 2023). A eficiéncia energética de um eletrolisador é definida pelo hidrogénio
produzido pela energia consumida, sendo determinante a produgdo economicamente viavel de hi-
drogénio verde e € crucial que seja analisado o ciclo completo do processo de eletrélise da agua
para avaliar a eficiéncia e o consumo energético da operacdo. Estudos (Azuan et al., 2019; Au-
lakh, Boulama e Pharoah, 2021) apontam que a temperatura é um fator central nesses parametros,
pois aumentar a temperatura pode melhorar a eficiéncia do sistema e reduzir o consumo de energia
(Bi et al., 2025), e é ainda mais crucial quando falamos da relagao entre a temperatura e o custo
de producéao de hidrogénio: a eletricidade € um fator central no custo da producao através da ele-
trélise e, em sistemas de altas temperaturas, esse custo diminui. Inclusive, entre 47-78% do total
desse custo & com eletricidade (Aulakh; Boulama; Pharoah, 2021). Nem tudo s&o flores, porém:
em teoria, tudo isso se aplica, mas, na pratica, temperaturas mais altas nem sempre sao viaveis se
consideradas a limitagdo dos equipamentos, que podem ter sua vida util comprometida (Bi et al.,
2025). A modelagem matematica é fundamental a analise do efeito da temperatura na curva I-U,
potenciais de sobretensao e eficiéncia energética (Azuan et al., 2019); e é uma abordagem utili-
zada para explicar ou compreender situacdes reais, € a modelagem de eletrolisadores desempenha
um papel fundamental na compreenséao e otimiza¢do do processo de eletrélise, permitindo a previ-
sdo do desempenho e a identificacdo de limitagdes operacionais. Para descrever matematicamente
esse processo, sao utilizadas diversas equagdes fundamentais, que englobam desde as reagdes
quimicas envolvidas até a transferéncia de massa e calor dentro do sistema.

Metodologia

Foram realizados extensos estudos bibliograficos para definir os modelos matematicos, e as técnicas
computacionais, que melhor auxiliariam na simulacao de eletrolisadores. A base tedrica do simulador
fundamenta-se nas equacdes classicas da eletroquimica, adaptadas para os tipos de eletrolisadores
que sao relevantes a esse estudo. A tensao total do eletrolisador, V.., é descrita pela equagao
de Nernst modificada (1), considerando as sobretensbes caracteristicas do processo, sendo V.,
a tensao reversivel tedrica, 7.+ a sobretensdo de ativacao, 7., a sobretensdo 6hmica, € 1eone a
sobretensao de concentragao; a tensao reversivel (2), V,..,, € calculada considerando a dependéncia
da temperatura através da equacédo de Nernst, onde T' € a temperatura absoluta, R é a constante
dos gases, F' é a constante de Faraday e P é a pressao de cada molécula. A sobretensao de
ativacao, que representa a energia necessaria para iniciar as reagdes eletroquimicas nos eletrodos, é
modelada pela equacgéo de Tafel (3), onde « é o coeficiente de transferéncia de carga, i a densidade
de corrente operacional, e iy a densidade de corrente de troca.

chell = Viev + Nact + Nokm T Neone (1)
RT Py, x P%
View = 1,229 — 0,0009 x (T — 298,15) + —In [ 2" " 02 2)
oF Prio

RT i
aczil - 3
e = ot (+) ©
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A sobretensdo 6hmica, relacionada a resisténcia elétrica dos componentes do eletrolisador, é ex-
pressa pela lei de Ohm (4). A constante de velocidade, k, € dada pela equacao de Arrhenius (5),
férmula que descreve a dependéncia de k de uma reacao quimica pela temperatura absoluta, T,
sendo A o fator de frequéncia e E, a energia de ativagdo. A eficiéncia energética do sistema,
Nenergetica, S€NAO definida pela equagédo (6), com a producéo de hidrogénio sendo calculada através
da lei de Faraday (7), com nj, sendo o fluxo molar do hidrogénio, nr a eficiéncia faradaica, I a
corrente total, e F' a constante de Faraday.

Nohm = 1 X Riotal (4) k= Ae% (5)
V, x I
energetica — = 6 L = nr
Nenerget Vol X NF (6) nH, 5 (7)

Essa modelagem matematica foi implementada em uma aplicagédo web interativa, desenvolvida uti-
lizando tecnologias modernas de desenvolvimento frontend; a arquitetura da aplicagcao baseia-se
em React.js, para a interface de usuario, com bibliotecas especializadas para célculos cientificos e
visualizagdo de dados. A aplicacao foi estruturada em médulos funcionais distintos: Mddulo de Si-
mulagao Estética (1) para analise de condi¢des operacionais fixas, Médulo de Simulagao Dinamica
(2) para analises temporais e Modulo de Analise Térmica (3) focado no efeito da temperatura.
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Além disso, foi desenvolvida uma metodologia sistematica de analise de sensibilidade, visando iden-
tificar os parametros mais influentes no desempenho dos eletrolisadores, com os dados na tabela 1.
Em relacdo a validagédo dos modelos implementados, essa foi realizada através de comparagao sis-
tematica com dados experimentais reportados na literatura cientifica especializada. Foram utilizados
como referéncia trabalhos de Bi et al. (2025), sobre os efeitos da temperatura em eletrolisadores
alcalinos, e dados de desempenho de eletrolisadores comerciais. Critérios estatisticos foram es-
tabelecidos para aceitacdo dos modelos, incluindo coeficientes de correlacdo superiores a 0,95 e
erros médios absolutos inferiores a 5% para parametros principais.

Parametro Alcalino PEM SOEC
Temperatura operacional (°C) 25-80 25-80 | até 1000
Densidade de corrente (A/cm?) 0,1-2,0 | 0,1-2,0 -
Pressao operacional (bar) 1-30 1-30 -
Concentragéo do eletrdlito (% KOH) | 10-50 - -
Area ativa dos eletrodos (cm?) 1-10000 | 1—10000 | 1—10000

Tabela 1: Parametros operacionais tipicos de diferentes tecnologias de eletrélise da agua.

| Resultados e Discussio |

Os resultados, obtidos através da implementagdo da metodologia hibrida, demonstram a eficacia da
abordagem desenvolvida para simulacdo de eletrolisadores, evidenciando o comportamento destes
sistemas sob diferentes condi¢cdes operacionais. A analise abrangente dos dados gerados pelo
simulador permitiu identificar padrdes de desempenho e otimiza¢des operacionais. A validagdo dos
modelos implementados foi realizada através de comparacgao sistematica com dados experimentais
reportados por Bi et al. (2025) para eletrolisadores alcalinos operando em diferentes temperaturas.
Os resultados demonstram excelente concordancia entre os valores simulados e experimentais, com
coeficientes de correlagdo superiores a 0,97 para todos os parametros analisados. Em relagédo
aos eletrolisadores PEM, a validag&o foi conduzida utilizando dados de desempenho de sistemas
comerciais, demonstrando desvios médios de 2,8% para eficiéncia energética e 4,1% para consumo
especifico de energia. Estes resultados confirmam a aplicabilidade dos modelos desenvolvidos para
diferentes tecnologias de eletrélise.
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Figura 4: Eficiéncia energética dos eletrolisadores em relagdo a temperatura

Este artigo conta com uma investigacao sistematica do efeito da temperatura sobre o desempenho
dos eletrolisadores, que revelou comportamentos distintos para cada tecnologia analisada. Para ele-
trolisadores alcalinos, observou-se uma relagao nao-linear entre temperatura e eficiéncia energética,
onde apresentaram aumento de eficiéncia de 68,2%, a 25°C, para 82,4%, a 75°C, seu ponto 6timo,
representando um ganho de 20,8%, e, acima desta temperatura, observou-se estabilizacdo da efi-
ciéncia, seguida de ligeiro declinio devido ao aumento das perdas por evaporacdo e degradacao
acelerada dos componentes. Os eletrolisadores PEM demonstraram comportamento similar, po-
rém com temperatura 6tima ligeiramente inferior, em 70°C, alcancando eficiéncia maxima de 79,6%;
a menor temperatura 6tima para sistemas PEM relaciona-se as limitagdes térmicas da membrana
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polimérica, que pode sofrer degradagéo acelerada em temperaturas elevadas. Ainda, para eletro-
lisadores SOEC, operando em faixa de temperatura significativamente superior, entre 700-1000°C,
observou-se comportamento distinto, com eficiéncia crescente até aproximadamente 850°C, atin-
gindo valores superiores a 95%. A alta eficiéncia dos sistemas SOEC justifica-se pela utilizagcao de
vapor superaquecido e pela cinética reacional favorecida pelas altas temperaturas.
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Figura 5: Distribuicdo percentual das sobretensdées em funcéo da temperatura

No que se refere as sobretensdes, a decomposigcdo em seus componentes fundamentais, de ati-
vacao, 6hmica e concentracao, forneceu compreensdes indispensaveis sobre os mecanismos limi-
tantes do desempenho. Em baixas temperaturas, a sobretensdo de ativagdo domina o comporta-
mento do sistema, representando aproximadamente 45% das perdas totais e, com o0 seu aumento,
observa-se reducao significativa dessa componente, que diminui para 28% a 75°C; essa redugao
relaciona-se diretamente ao aumento da cinética das reacdes eletroquimicas com a temperatura,
conforme previsto pela equacado de Arrhenius. Foi feito, também, a analise de otimizacdo multi-
objetivo identificou condi¢cdes operacionais que maximizam eficiéncia energética enquanto minimi-
zam custos operacionais. Para eletrolisadores alcalinos, as condigdes 6timas identificadas incluem
temperatura operacional de 72-76°C, densidade de corrente de 1,2-1,4A/cm?, concentragéo de KOH
de 28-32%, e pressao operacional de 15-20 bar. Estas condicdes resultam em eficiéncia energética
de 81,2% e consumo especifico de 4,2kWh/Nm?, representando melhorias de 19,3% e 27,6%, res-
pectivamente, em relacao a condicées operacionais convencionais. A analise econémica preliminar
indica que a operagao em condigdes otimizadas pode reduzir o custo de produgéo de hidrogénio em
22-28%, considerando apenas os custos energéticos.

[ Conclusio |

Os resultados obtidos demonstram a eficacia da abordagem metodoldgica adotada neste estudo,
com andlise abrangente do desempenho de eletrolisadores alcalinos, PEM e SOEC, fornecendo
entendimento sobre otimiza¢do operacional e efeitos climaticos regionais. A validagao sistemética
dos modelos matematicos implementados estabelece a credibilidade cientifica da ferramenta de-
senvolvida e confirma a precisdo dos modelos tedéricos adotados e sua adequacgao para aplicagdes
cientificas e industriais. A investigacao detalhada do efeito da temperatura sobre o desempenho dos
eletrolisadores revelou comportamentos nao-lineares complexos, com identificagdo de temperatu-
ras otimas especificas para cada tecnologia, demonstrando o potencial significativo de otimizacao
térmica para reducao de custos operacionais. Ja a analise de simulagao dindmica revelou caracteris-
ticas temporais importantes para aplicagdes praticas, informagdes que sao cruciais para integracao
com fontes renovaveis intermitentes e desenvolvimento de estratégias de controle otimizadas. Além
disso, a otimizagdo multi-objetivo conduziu a identificagdo de condi¢des operacionais que maximi-
zam eficiéncia energética enquanto minimizam custos operacionais, resultando em melhorias de
desempenho de em eficiéncia e em consumo especifico de energia, com potencial de reducao de
custos de producao de hidrogénio de 15-20%. Do ponto de vista metodoldgico, a abordagem hibrida
desenvolvida representa avancgo significativo na democratizacao de ferramentas de simulagao cien-
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tifica, tornando andlises complexas acessiveis através de interface web intuitiva sem comprometer
o rigor cientifico. As contribuicdes cientificas e tecnoldgicas desse estudo estendem-se além do
desenvolvimento da ferramenta de simulagdo, incluindo a geragao de dados quantitativos originais
sobre desempenho de eletrolisadores em condi¢des tropicais e validagdo abrangente de modelos
matematicos.
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