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RESUMO

A produgdo de hidrogénio verde via eletrolise ¢ fundamental para a transi¢do energética sustentavel. Este trabalho
apresenta uma modelagem matematica eletroquimica e termodindmica do desempenho de um eletrolisador PEM,
com foco no estudo comparativo das membranas Nafion 212 (50 pm), 115 (127 pm) e 117 (183 um). Utilizando
simulacdo numérica, o modelo avalia a tensdo da célula sob condigdes criticas de pressdo (catodo a 31 bar e anodo
a 1 bar) e temperaturas de 60 °C a 80 °C. Os resultados demonstram que a membrana Nafion 212 (50 pm),
apresenta a maior eficiéncia energética e exergética, além de menor resisténcia 6hmica. Em contrapartida,
membranas mais espessas resultam em maior consumo energético e geragao de calor. Conclui-se que a modelagem
quantifica o compromisso entre eficiéncia ¢ durabilidade estrutural, fornecendo a base matematica necessaria para
testes em eletrolisador PEM para gestao de sistemas de energia.

Palavras-chave: Hidrogénio verde; Eletrolisador PEM; Membrana Nafion; Simula¢do numérica; Eficiéncia
energética.

1. Introducao

A crescente demanda por solu¢des energéticas sustentdveis tem impulsionado o desenvolvimento de
alternativas que reduzam as emissdes de gases de efeito estufa e promovam a transigdo para uma economia de
baixo carbono. Nesse contexto, o hidrogénio verde tem se destacado como um vetor energético promissor,
produzido por meio da eletrolise da agua utilizando fontes de energia renovaveis (Igbal et al., 2024). Com um alto
poder calorifico superior (141,88 MJ/kg) comparado aos combustiveis fosseis convencionais, possui um imenso
potencial para a descarbonizagdo de setores industriais dificeis de abater. No cenario brasileiro, que possui uma
matriz elétrica majoritariamente renovavel, o pais apresenta uma vantagem competitiva global para a produgdo em
larga escala (EPE, 2021).

Dentre as tecnologias disponiveis, os eletrolisadores de Membrana de Troca de Protons (PEM — Proton
Exchange Membrane) ganharam destaque comercial devido a sua alta eficiéncia, design compacto e capacidade
de operar sob densidades de corrente elevadas (Kumar e Himabindu, 2019).

Contudo, o alto custo dos testes em escala industrial representa um gargalo tecnologico (Bazarah et al.,
2022). Para superar essa barreira, a modelagem computacional emerge como uma ferramenta essencial (Benmehel
etal., 2024). O proposito deste trabalho ¢ desenvolver um modelo fenomenologico eletroquimico e termodinamico
para simular o desempenho de um eletrolisador PEM. O foco ¢ uma analise de sensibilidade da espessura do
eletrolito polimérico, avaliando membranas comerciais da série Nafion (212, 115 e 117) em diferentes regimes
térmicos, fornecendo bases matematicas para a futura implementa¢ao de Gémeos Digitais (Digital Twins) na
gestdo de sistemas de energia (Folgado et al., 2023; Monopoli et al., 2024).

2. Formulacio do problema

A caracterizagdo termodinamica e eletroquimica do eletrolisador PEM baseia-se na andlise da tensao
requerida para o processo de eletrolise. A modelagem adotada decompde a tensdo total consumida pela célula na
soma da tensdo termodinamica reversivel de Nernst e de trés perdas irreversiveis (sobrepotenciais). A formulagao
descreve as resisténcias cinéticas, de transporte de massa e a resisténcia ioOnica através do eletrolito polimérico,
permitindo prever o comportamento global da célula sob diferentes condi¢des operacionais de temperatura e
espessura fisica do polimero (Saidi et al., 2025). O principio de funcionamento do sistema e a disposigdo estrutural
de seus componentes eletroquimicos, que embasam o equacionamento deste problema, estdo ilustrados no
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diagrama esquematico da Figura 1 e o equipamento que forneceu os dados de entrada para simulagdo esta
representado na Figura 2.

Figura 1. Representacdo da eletrolise realizado pelo Eletrolisador PEM.
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3. Metodologia

A abordagem metodologica baseia-se na simulagdo numérica quantitativa do comportamento do
eletrolisador PEM, implementada através da linguagem Python (Saidi et al., 2025). A modelagem adotada
decompde as equagdes abaixo e demais parametros termodindmicos, resolvendo-as de forma iterativa. A tensao
total da célula (Vcell) é o somatorio do potencial de circuito aberto (Voc) e dos sobrepotenciais de ativacdo (Vact),
6hmico (Vohm) e de difusdo (Vdiff), expressos conforme a Equacdo (1). (Benmehel et al., 2024; Saidi et al.,
2025):

Vcell = Voc + Vact + Vohm + Vdif f 1)

A tensdo de circuito aberto ou potencial reversivel (Voc), dependente da temperatura de operagao (T) em
Kelvin e das pressdes parciais no catodo e anodo, estabelece a diferenga de potencial termodinamica minima, dada
pela Equacdo (2) baseada na equagdo de Nernst (Saidi et al., 2025):

_ 1
Voc = 1,229 — 8,50.107*. (T — 298,15) + % - In(Py, - Pyy) /2 )

O sobrepotencial de ativagdo (Vact) reflete a energia dissipada na cinética de transferéncia de carga nos
eletrodos (anodo e catodo), utilizando a aproximagdo de Butler-Volmer na Equacéo (3, 4 ¢ 5), abaixo, em fungdo
da densidade de corrente (J), da densidade de corrente de troca (JO) e do coeficiente de transferéncia de carga (o)

(Saidi et al., 2025):
Vact = Vact,an + Vact, cat 3)
.{.‘Qé ==- Realizacao: ‘7 . )
—
g " vVABEQ)
e eI S

UFPE Paraiba



IV Congresso Brasileiro em Engenharia de Sistemas em Processos (PSE BR 2026)
03 a 05 de Agosto de 2026, Campina Grande, PB, Brasil

‘= CAMPINA
GRANDE
RTan .o p-1(_J
Vactan =~ - Sin W [2 o,an] “
17act,cat = RT;at ’ Sin h_l I:Zlo],cat] (5)

O sobrepotencial 6hmico da membrana (V}57) contabiliza a resisténcia i6nica ao transporte de protons e

¢ expresso pelo produto da resisténcia da membrana (R,,.,,) pela densidade de corrente (J), de acordo com a
Equacao (6) (Saidi et al., 2025).
onm. = Rmem *J (6)

Assumindo um teor de 4gua uniforme, a resisténcia ¢ diretamente proporcional a espessura da membrana
(dmem) e inversamente proporcional a sua condutividade (omem), conforme a Equagdo (7) (Benmehel et al., 2024;
Saidi et al., 2025):

dmem

Ryem = (7N

amem

A condutividade especifica da membrana Nafion (cmem) ¢ modelada empiricamente pela Equagao (8), em
fun¢do de seu grau de umidificagdo (A) e da temperatura referenciada a 303 K (Saidi et al., 2025):

Omem (M) = (0,0051394,) — 0,00326) " exp (1268 (ﬁ - %)) (8)

Para a solucdo numérica do modelo, a simulagdo realizou uma varredura progressiva da densidade de
corrente (J) no intervalo de 0,1 a 2,0 A/cm? (Bornemann et al., 2025). Para isolar os efeitos térmicos e dimensionais
na resisténcia celular, o conteido de d4gua na membrana foi fixado como constante (A=22). Visando reproduzir
cendrios industriais criticos de gas crossover, as condigdes de contorno de pressdo foram estabelecidas
assimetricamente em 31 bar no catodo (lado do H») e 1 bar no anodo (lado do O). A rotina computacional resolveu
o modelo independentemente para trés espessuras de membranas da série Nafion: 212 (50 pm), 115 (127 pm) e
117 (183 pm), extraindo os resultados de tensdo e sobrepotenciais ao longo de trés estagios de temperatura (60 °C,
70 °C e 80 °C) (Saidi et al., 2025).

4. Resultados e Discussao

Neste capitulo, apresentam-se e discutem-se os resultados numéricos obtidos por meio da modelagem
eletroquimica e termodindmica desenvolvida para simular o desempenho do eletrolisador PEM. O foco central
reside no estudo comparativo das membranas comerciais da série Nafion 212 (50 um), 115 (127 um) e 117 (183
pum), avaliando como a varia¢ao da espessura fisica do polimero e as condigdes operacionais térmicas influenciam
a eficiéncia global do sistema.

A andlise decompde a voltagem total da célula para identificar o impacto das irreversibilidades
(sobrepotenciais de ativagdo, 6hmico e de difusdo) em diferentes regimes de densidade de corrente, permitindo
prever o comportamento termodindmico do equipamento sob estresse. Para estruturar esta avaliagdo de forma
logica, a se¢do inicia-se com a definicdo das constantes e parametros de controle que alimentam o algoritmo
computacional. Em seguida, realiza-se o ajuste e a discussao das curvas de polarizacdo e de eficiéncia extraidas
na saida do modelo. Através desta abordagem, busca-se quantificar o compromisso (trade-off) existente entre a
otimizacdo energética promovida por eletrolitos mais finos e a robustez operacional contra o crossover de gases
exigida por membranas mais espessas.

2.1. Parametros do modelo matematico

Para isolar os efeitos térmicos e dimensionais, a simulagao realizou uma varredura da densidade de corrente
de 0,1 a 2,0 A/cm? sob condi¢des criticas de pressao. O estudo avaliou trés espessuras de membrana em trés faixas
térmicas diferentes. As condigdes operacionais, constantes fisicas e parametros eletroquimicos modelados para a
alimentagdo do algoritmo computacional estdo sumarizados na Tabela 1 (Saidi et al., 2025).

Tabela 1. Parametros da Simula¢do Numérica.
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Parimetro Unidade Valor adotado
Densidade de corrente (J) A/cm? 0,1a2,0
Temperatura de operagdo (T) °C 60, 70 e 80
Pressdo no catodo / anodo (Pu2/Po2) bar 31/1
Espessuras (Nafion 212, 115, 117) um 50,127 e 183
Contetido de agua no anodo (1) - 22
Constante universal dos gases (R) J/(mol-K) 8,314
Constante de Faraday (F) C/mol 96.485
Numero de elétrons transferidos (n) - 2
Coeficiente de transferéncia de carga (o) - 0,5
Densidade de corrente de troca anodica (Jo,an) A/m? 1073
Densidade de corrente de troca catddica (Jo cat) A/m? 0,1
Area ativa da membrana (A) cm? 160

2.2. Ajuste das Curvas na Saida

Os ajustes das curvas geradas na saida do modelo validam a forte correlagdo entre as propriedades fisicas
da membrana e as respostas termodinamicas do equipamento. Inicialmente, a condutividade i6nica da membrana
Nafion revelou-se matematicamente independente de sua espessura, aumentando linearmente com o ganho de
temperatura (atingindo aproximadamente 0,199 S/cm a 80 °C). Consequentemente, a resisténcia 6hmica da célula
diminui em regimes térmicos mais elevados, mas cresce proporcionalmente a espessura do eletrélito polimérico,
impactando as perdas do sistema (Saidi et al., 2025).

A avaliacdo do desempenho global evidenciou que membranas mais espessas demandam os maiores niveis
de tensdo para qualquer densidade de corrente. A Figura 3, abaixo, ilustra as curvas de polarizacdo para a
temperatura fixa de 70 °C, comparando as trés espessuras modeladas.

Figura 3. Comportamento eletroquimico.
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Como observado, a membrana Nafion 117 (183 pm) gerou a curva de saida de tensdo mais elevada devido
ao seu caminho mais longo para o transporte de protons, acarretando as maiores perdas 6hmicas. Em contrapartida,
acurva da Nafion 212 (50 pm) atestou sua superioridade em eficiéncia de tensdo. No tocante ao balango energético,
o0 modelo confirmou as implicagcdes operacionais do trade-off no design eletrolitico. Como a energia elétrica nao
convertida em reagdes quimicas devido aos sobrepotenciais ¢ dissipada na forma de calor, as simulagdes
comprovaram que membranas mais espessas atuam como potentes geradores de calor residual. A Figura 4, as
seguir, demonstra a relacdo direta entre a espessura da membrana e o calor gerado sob diferentes temperaturas
operacionais em uma densidade de corrente fixa de 1,0 A/cm?.
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Figura 4. Gestao térmica.
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Fica evidente que a Nafion 117 pode dissipar mais de 2.000 kJ/mol de H> em baixas temperaturas e altas
cargas, 0 que exigiria um dimensionamento complexo e dispendioso do sistema de resfriamento do Balango de
Planta (BoP) para manter a operagao segura (Bornemann et al., 2025). Por outro lado, a elevacdo da temperatura
para 80 °C mitigou parcialmente essa geracao de calor em todos os cenarios. Consequentemente, as perdas 6hmicas
e a dissipagdo térmica impactam diretamente a viabilidade termodindmica global do sistema. A Figura 5 detalha a
queda da eficiéncia energética em fung¢ao do aumento da espessura da membrana.

Figura 5. Termodindmica e Trade-off.
Eficiéncia Energética vs. Espessura da Membrana (Nafion)
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A membrana Nafion 212 apresentou taxas superiores de eficiéncia, aproximando-se de 35% de eficiéncia
energética (e cerca de 30% de eficiéncia exergética) quando operada no seu limite térmico de 80 °C. Em contraste,
as eficiéncias da Nafion 117 foram significativamente menores e altamente penalizadas por sua resisténcia 6hmica
intrinseca. Contudo, os ajustes demonstraram que o aumento das temperaturas operacionais ajustou a inclinagao
das curvas, minorando as perdas de ativacdo e mitigando parcialmente o déficit resistivo para todas as trés
membranas estudadas, consolidando-se como um parametro de controle essencial para a operagdo otimizada de
eletrolisadores (Bornemann et al., 2025; Saidi et al., 2025).
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5. Conclusoes

O modelo matematico eletroquimico e termodindmico desenvolvido descreveu com acurécia a relagdo das
irreversibilidades em um eletrolisador PEM. Os resultados atestam quantitativamente que a espessura da
membrana dita o nivel de perda por resisténcia celular, configurando um classico trade-off de projeto: para a
otimizacdo das eficiéncias energética e exergética, devem ser adotadas membranas delgadas (como a Nafion 212)
operando no limite térmico superior (80 °C), o que minimiza o sobrepotencial 6hmico. Em contrapartida, caso a
operagdo exija extrema prevencdo contra o crossover de gases, a ado¢do de membranas mais espessas (Nafion
117) demandara sistemas auxiliares complexos de resfriamento do Balango de Planta (BoP) para lidar com a alta
dissipagdo térmica resultante (que pode superar 2.000 kJ/mol de H»).

A principal limitag@o inerente a este estudo reside na adogdo de um modelo de estado estacionario
unidimensional, que ndo contabiliza fatores de degradacdo fisico-quimica da membrana (thinning) ao longo do
tempo, nem os efeitos transientes de alimentacdo decorrentes da flutuacdo de fontes renovaveis. Como perspectiva
futura e recomendacgdo para a comunidade de Engenharia de Sistemas em Processos, sugere-se a extrapolacdo
desta modelagem mediante a incorporacao de equacdes de degradagao temporal e algoritmos de controle dinamico.
Essa evolugao fornecera a base arquitetural para o desenvolvimento de Gémeos Digitais (Digital Twins) acoplados
a Internet Industrial das Coisas (IIoT), permitindo o diagndstico de falhas, a otimizagdo preditiva e o
gerenciamento térmico em tempo real de usinas de hidrogénio verde.
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