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Innovative photocatalysts integrated
in flow photoreactor systems for
direct CO, and H,O conversion into

Objetivo del proyecto

solar fuels

El objetivo es desarrollar un sistema fotocatalitico innovador y altamente eficiente que permita la conversién
simultanea de CO, y H,O en combustibles solares (principalmente etanol y alcoholes C,*), utilizando energia
solar. Para ello, el proyecto integra nuevos fotocatalizadores heterogéneos avanzados con reactores
fotocataliticos en flujo continuo, inspirados en procesos de fotosintesis artificial.
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Financiacion del proyecto

Proyecto financiado por el programa Research and
Innovation Horizon 2020 de la Unién Europea
(Numero de proyecto: 101022202), dentro de la
convocatoria H2020-LC-SC3-2018-2019-2020 y el
tépico LC-SC3-RES-3-2020.

Funciones de SCAYLE

El proyecto NEFERTITI requiere capacidades
avanzadas de computacién de altas prestaciones
(HPC) para realizar las siguientes tareas:

e Simulacion atomistica y modelado tedrico de
procesos fotocataliticos.

e FEstudio de mecanismos de  reaccidn,
transferencia de carga y formacién de enlaces
C-C.

e Andlisis computacional de materiales avanzados
y superficies cataliticas.

e Apoyo al disefio 'y
fotocatalizadores y reactores.

optimizacion  de
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Justificacion del proyecto

NEFERTITI surge como respuesta a la necesidad
urgente de reducir las emisiones de gases de efecto
invernadero y avanzar hacia un sistema energético
sostenible. El proyecto aborda uno de los grandes
retos tecnoldgicos actuales: la conversién directa de
CO, en combustibles liquidos de valor anadido
mediante  procesos  fotocataliticos  eficientes,
continuos y escalables. Su enfoque innovador
contribuye al desarrollo de tecnologias de
fotosintesis artificial con alto potencial industrial y
medioambiental.
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Dispositivo integrado con reactor de doble flujo NEFERTITI.
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