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Agrip — 1 leit ad leid til ad lekka kostnad vid vetnisvinnslu koma skammtafradilegir télvureikningar
ad g6dum notum. I pessari grein er fjallad 4 almennan hétt um kennilegar rannséknir visindamanna vid
Haskola Islands og Taknihask6la Danmerkur (DTU) par sem leitast er vid ad fa nikvaema mynd af hvernig
vetnissameindin myndast Ur grunneiningum sinum, réteindum og rafeindum, 4 skilfleti mdlms og lausnar.
Vonir standa til ad sa skilningur geti hjdlpad til vid préun nyrra efnahvata sem studlad geta ad uppbyggingu

vetnishagkerfis.

1. Inngangur

Heimurinn stendur frammi fyrir pverrandi oliulind-
um og umhverfisroskun sem hlyst af bruna jardefna-
eldsneytis. Pad sem einna mest hefur verid rannsakad
og jafnframt talid eitt dhugaverdasta umhverfisvaena
eldsneytid sem leyst geti olfuna af h6lmi, er vetni, 1étt-
asta frumefnid { lotukerfinu. Vetni er tviatéma sam-
eind, tdknad H og samanstendur af tveimur réteinda-
kjornum og tveimur rafeindum. Pessi minnsta og ein-
faldasta sameind sem til er getur vardveitt gridarlegt
magn orku. Vetnid er pvf tilvalid sem orkuberi. Mynd
1 er yfirlitsmynd af hugsanlegu vetnishagkerfi.

Til ad byggja upp vetnishagkerfi er naudsynlegt
ad rada fram ur tveimur teknilegum atridum. Annars
vegar parf ad préa og hanna ad nothefu formi nyja
efnahvata til vetnismyndunar og vetnissundrunar i
stad platinu og hins vegar parf ad finna gédan og or-
uggan geymslumata fyrir vetnid.

[ pvi sambandi kemur nanétzknin til hjalpar, en
pad er su tekni sem fast vid kerfi af nandsterd.
Nanoémetri er einn milljardasti hluti dr metra. 10 vetn-
isatom { r6d spanna 1 nandémetra. Nan6teknin fast
venjulega vid kerfi 4 bilinu 10-10.000 atém ad sterd,
eda vid pa verold sem sameindirnar lifa {.

Skyggnumst inn { heim vetnisrannsékna vid upp-
haf nyrrar aldar og skodum 4st@duna fyrir pvi af
hverju vetnisbilar eru ekki enn ordnir samkeppnishaf-
ir vid venjulega bensinbila.
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Mynd 1. Yfirlitsmynd af vetnishagkerfi. Umhverfisvaen
orka, sem notud er til ad kljifa vatn og framleida vetni, geti
t.d. komid frd sélinni, med vindi, frd jardvarma eda vatns-
falli. Pad parf ad vera hagt ad geyma vetnid pegar pad er
flutt 4 milli stada og losa pad 1t pegar porf krefur. Vetnid er
notad sem eldsneyti fyrir efnarafala sem framleidir raforku,
t.d. til ad knyja bifreid dfram og eina aukaafurdin er vatn
sem fer aftur inn { hringrdsina [1].

2. Purfum ad skipta platinu 1t fyrir édyrari
efnahvata

begar vetni er unnid med rafgreiningu vatns (sundrun
i vetni og stirefni) og vetnissameindunum sidan sundr-
ad 1 efnarafala (teeki sem elur af sér rafmagn med pvi
ad umbreyta efnaorku vetnis yfir { raforku) er s galli
4 gjof Njardar ad besti efnahvatinn til pess verks er
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Hy, —> 2H* + 2¢°

1/202 + 2H* + 2¢" —> H?_O
Mynd 2. Efnarafali hannadur af Grove arid 1839. Kerfid og
ferlid er { meginatridum eins { dag [2]. Efnarafali notar vetni
og surefni til ad mynda vatn og rafmagn. Ef efnahvérfunum
er sniid vid er vatni sundrad og buid til vetni og surefni med
pvi ad stinga rafgreiningartakinu { samband vid rafmagn.
Oll rafskautin eru gerd tr platinu.

edalmalmurinn platina, sem vart parf ad taka fram ad
er b2di sjaldgefur og dyr. Efnahvatar eru naudsyn-
legir til ad hvetja efnahvorf afram, koma peim tr einu
efnasambandi { annad, fra hvarfefni A { myndefni B.
A mynd 2 er teikning af fyrsta efnarafalanum, hann-
adur af William Grove 4rid 1839. Enn 1 dag byggja
efnarafalar 4 somu 16gmalum og svipadri honnun og
fyrir tepum tveimur 6ldum sidan, og enn er platina
besti efnahvatinn.

Adeins um 180 tonn af platinu eru unnin tr plat-
inundmum jardarinnar ar hvert [3] sem pydir ad ad-
eins er hagt ad nota pennan edalmalm { allra verd-
meatustu afurdirnar, p.e. { efnahvata og skartgripi.
Eins og stadan er { dag parf um 100 gromm af plat-
inu { efnarafala fyrir hvern vetnisbil svo fredilega séd
veri adeins haegt ad framleida um 1.8 milljénir bila 4
ari med platinu sem efnahvata [4]. Pad gefur pvi auga
leid ad petta litla magn af platinu dugar ekki til fyrir
allar paer vetnisverksmidjur og alla pa efnarafala sem
parf til ad koma vetnishagkerfi 4 laggirnar.

Til ad vetnishagkerfi geti ordid ad veruleika parf
pvi ad finna, eda hanna, efnahvata sem badi er jafn
hvatfis og platina, og af hagkvemnisastedum, gerd-
ur ur 6dyrari og adgengilegri frumefnum. Par sem
virkni helstu malma er fyrir 16ngu meld verdur ad
leita annarra leida, t.d. ad blanda saman tveimur eda
fleiri frumefnum { méalmkristall og mela virkni til
vetnismyndunar.

I leit ad g6dum hvata til vetnismyndunar m4 t.d.
horfa til hvernig nattiran hefur préad sina 6dyru efn-
hvata { milljénir 4dra. Par ma badi finna vetnismynd-
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andi bakterfur en einnig getum vid lert af laufblédun-
um, sem umbreyta s6larorku { efnaorku. Annar moégu-
leiki til ad finna hina réttu blondu frumefna veri ad
profa pusundir eda milljénir mismunandi efnablond-
ur { hvatann og mela virkni. Pridji moguleikinn, og
vidfangsefni pessarar greinar, er si ad reyna ad fa
skyrari mynd af pvi hvernig vetnissameindir mynd-
ast og sundrast 4 hvatanum tr grunneiningum sinum,
réteindum og rafeindum, og ma pa t.d. nota skammta-
fredilega tolvureikninga eins og hér er gert. Med
dypri skilningi 4 pvi hvernig vetnissameind myndast
veri hugsanlega haegt ad atta sig 4 pvi hvada eigin-
leika efnahvatinn parf ad hafa til ad hvata efnahvarfid
afram, 4 6dyran en drangursrikan hatt. Petta er audvit-
a0 ekki temandi listi yfir ranns6knaradferdir en med
peim ollum veari hugsanlega hagt ad uppgotva nyja
tegund efnahvata sem leyst gati platinu af h6Imi.

3. Skammtafraedilegir tolvureikningar

[ niitima edlisvisindum eru skammtafradilegir tolvu-
reikningar idulega notadir til ad svara spurningum
sem erfitt er ad fa ur skorid med tilraunum. Pessir
reikningar felast 1 pvi ad leysa grundvallarjéfnur
edlisfredinnar en skammtafraedin, sem prdadist 4
fyrri hluta 20. aldar, fjallar um hinn smasaja heim.
Skammtafredilega tolvureikninga er pvi haegt ad nota
sem rannsoknarverkferi { hinni 6rt vaxandi nanétekni
— tekni smas@ja heimsins.

Par sem pessir reikningar eru évinnandi verk med
handafli eru t6lvur notadar til ad 1étta r6durinn. Ad
framkvama slika t6lvureikninga er i rauninni saraein-
falt. Pad eina sem gera parf er ad rada frumeindun-
um upp { tolvuforriti & pann hétt sem liklegast er ad
per vilji rada sér, 1 sameind eda kristal, og yta sidan &
ENTER. T6lvan sér um restina, en pa byrja frumeind-
irnar ad finna fyrir kroftum hver fra annarri og rada
sér upp 4 nyjan hatt par til engir kraftar verka lengur
4 frumeindirnar og sameindin er komin { orkulaegstu
stodu. Idulega m4 finna nokkur slik orkuldgmork og
er pad lagsta valid til frekari trvinnslu pvi sameindir
leitast avallt eftir ad koma sér { orkulegstu og paegi-
legustu stellinguna. Mynd 3 synir hvernig tdlvur geta
verid settar saman { tolvupyrpingu og sidan notadar
til ad reikna 1t efnahvorf 4 efnahvotum. Pannig ma
nd betri skilningi 4 efnaferlinu sem getur studlad ad
hagkvamari adferdum { efnaidnadi.
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Mynd 3. Hér eru venjulegar heimilistdlvur tengdar saman
i margra hundrada 6rgjorva tolvuklasa. [ tlvunum er haegt
a0 likja eftir efnahvorfum 4 t.d. nan66gnum, sem haegt er ad
nyta i préun efnahvata fyrir efnaverksmidjur likt og peirri
sem sést hér nedst 4 myndinni [5].

4. Likt eftir raunveruleikanum

Ekki er vitad ndkvamlega hvernig vetnissameind
myndast 4 yfirbordi rafskauts ur réteindum og raf-
eindum. Til ad kveda 4 um med hvada hvarfgangi
petta gerist er hagt ad dtbda tolvureikninga sem inni-
halda rafskaut med auka rafeindum og vatnslausn
med auka réteindum, 6dru nafni syru. [ pessari upp-
setningu myndast rafspennumunur 4 skilfleti malms-
ins og lausnarinnar, likt og { alvoru rafefnafredilegu
kerfi eins og rafthl6du.

Visindamenn vid Taknihdskéla Danmerkur og
Haskola Islands hafa nylega préad adferd sem tek-
ur alla pessa patti med { reikningana [6, 7, 8, 9].
Greinarhdfundur hefur att pess kost ad taka pétt { peim
rannséknum.

Adferdin byggir 4 svokalladri péttnifellaadferd (e.
density functional theory, DFT) sem préud var 4 sjotta
aratug sidustu aldar [10, 11] en fyrir petta framlag
hlaut Walter Kohn Nébelsverdlaunin { efnafraedi ar-
10 1998 [12]. Kenningin leysir Schrodinger jofnuna &
Obeinan hatt, Ut fra rafeindapéttleika 1 kerfinu. DFT
er mest notada adferdin { dag pegar dkvarda skal raf-
eindabyggingu sameinda og kristalla, pvi hin gefur
négu nakvaemar nidurstodur pegar borid er saman vid

tilraunir en getur einnig unnid med hlutafallslega stor
kerfi.

Adferdafredin sem greinarhofundur hefur tekid
patt { ad préa notar DFT kenninguna, en adalpréun-
in hefur falist { ad likja eftir hinu flékna kerfi sem er
4 skilfleti rafskauts og raflausnar, par sem hagt parf
ad vera ad breyta péttleika rafeindanna { malminum
og réteindanna { lausninni (mynd 4). Ekki var vitad
hvernig hegt vari ad likja eftir pessum flékna raf-
efnafredilega skilfleti 4 atémgrundvelli. A efsta hluta
myndar 4 m4 sja vatnslausn 4 platinu yfirbordi. A
midmyndinni og peirri nedstu hafa verid settar auka
rafeindir { malminn og auka réteindir { vatnslausn-
ina. A midmyndinni er H;O" bygging jénarinnar {
vatninu gefin til kynna. A nedstu myndinni er nei-
kveda rathledslan 4 rafskautinu litud fjélubla en ja-
kvada hledslan { vatninu er litud bla.

5. Hin aldargomlu efnahvorf

begar vetnissameindir myndast dr réteindum og raf-
eindum er fyrsta skrefid ad koma réteindunum (H™)
dr lausninni yfir 4 rafskautid par sem par sameinast
rafeindum (e™) og mynda vetnisatém sem bindast yf-
irbordi skautsins (H*) p.s. * merkir bindistadur 4 yfir-
bordinu. Petta kallast Volmer hvarf [13]:

H'+e —H*

Peim mun neikvaedara sem skautid er (fleiri
minushladnar rafeindir) peim mun fleiri plishladnar
roteindir fra lausninni dragast ad skautinu og bindast
pvi (vegna addrattarkraftanna sem verka 4 milli raf-
einda og réteinda).

Pegar vetnid pekur malmyfirbordid negilega mik-
10 geta vetnisgassameindir farid ad myndast og losna
fra yfirbordinu. Tveir mismunandi hvarfgangar eru
hugsanlegir. Annars vegar sd ad tvo vetnisatom, sem
bundin eru vid yfirbord malmsins, geti sameinast {
eina vetnissameind, nefnt Tafel hvarf [14]:

2H* — Hy(g)

Hinn moguleikinn er ad réteind dr lausninni
hvarfist beint vid vetnisatom, sem bundid er vid yfir-
bordid, dsamt pvi ad taka eina rafeind fra skautinu og
myndi pannig vetnissameind, en pessi hvarfgangur er
kenndur vid Heyrovsky [15]:

H" +e” +H" — Ha(g)
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Mynd 4. A efstu myndinni er hrein vatnslausn yfir plat-
inu rafskauti. Platinan er litud gra, strefnisatom raud og
vetnisatém hvit. A midmyndinni og peirri nedstu er biiid
ad bzta vid réteindum { vatnid og rafeindum { rafskaut-
id. Midmyndin synir sameindabyggingu suru vatnslausnar-
innar par sem auka réteindirnar mynda H3OT jénir (litad
blatt). Virkjunardstand (e. transition state, TS) Heyrovsky
efnahvarfsins er einnig synt (litad gult). A midmyndinni er
bzdi synt ofan 4 yfirbordid (a) og pvert 4 yfirbordid (b). A
nedstu myndinni er jakvad hledsla vatnsins litud bld en nei-
kvad hledsla rafskautsins er litud fjélubld. Nidurstddurnar
er fengnar med tolvureikningum [6, 7, 8, 9].

Efnahvorfin hér ad ofan eru kennd vid pa
efnafredinga sem fyrstir lystu moguleikunum 4
pessum hvarfleidum { tengslum vid vetnismyndun.
Nidurstodurnar birtu peir 1 visindagreinum 4 fyrri
hluta 20. aldar, en rannséknir { rafefnafradi voru mjog
virkar 4 nitjdndu 61d og byrjun beirrar tuttugustu, eda
fra pvi ad fyrsti efnarafalinn var buinn til arid 1839

Egill Skilason

og bar til sprengihreyfillinn haféi rutt sér til rims og
var ordinn algeng sjén 4 gétum bzja og borga upp ur
aldamé6tunum 1900. Naudsyn pess ad finna orkugjafa,
sem leyst getur oliuna af h6lmi og krafa um umhverf-
isvent eldsneyti hefur gert pad ad verkum ad rafefna-
fredin er aftur ordin ad virku rannséknarsvidi.

6. Ljésmyndun rafefnahvarfa

[ rauninni hefur ekki enn verid haegt ad ,,ljésmynda“
pessi efnahvorf med meaelitekjum nitimans, og pvi af-
ar erfitt ad segja til um hvada hvarfgangar eru mik-
ilvegir og hverjir ekki, pé svo ad reynt hafi verid
med Obeinum melingum ad skera dr um pad [16].
Smdsjdrnar rdda enn adeins vid ad framkalla skyrar
myndir s.s. af upprodun atéma eda sameinda 4 yf-
irbordi malms i ndnast loftteemi, en geta ekki greint
pau hrodu efnahvorf sem hinn sméi vetniskjarni tek-
ur pitt i 4 skilum vatnslausnarinnar og rafskautsins.
pvi sambandi hafa skammtafraedilegir tolvureikningar
einmitt komid ad miklu gagni pvi peir hafa gert okkur
kleift ad 6dlast skyra mynd af pvi sem er ad gerast 4
yfirbordi rafskauts pegar vetni myndast ur réteindum
og rafeindum — nokkurs konar 1jésmynd af efnahvarf-
inu.

Volmer og Heyrovsky hvarfgangarnir eru mun erf-
i0ari vidureignar en Tafel hvarfgangurinn pegar 1ysa
skal ferlinu med tolvureikningum pvi pad hefur ekki
verid ljost hingad til hvernig lysa eigi auka rafeindum
i skautinu, og auka réteindum { lausninni, med slik-
um reikningum, en adferd okkar hefur einmitt gert
pad kleift [6, 8, 9]. A mynd 5 md sja nidurstod-
ur tolvureikninga 4 efnahvorfum Volmers, Tafels og
Heyrovskys.

Reikningarnir hafa aukid skilning okkar 4 pvi
hvernig vetni myndast 4 rafskautum. Pegar vetn-
isatom eru farin ad pekja rafskautid, samkvaemt
hvarfgangi Volmers, taka vetnissameindir ad mynd-
ast med Tafel hvarfleidinni 4 6llum gerdum malmyf-
irborda, sama hverjar adstedurnar eru og sama hvad
frumefnid heitir; platina, jdrn eda gull, p6 malmarn-
ir séu ad sjafsogdu mis afkastamiklir vid ad mynda
vetni. Nidurstodur reikninganna syna ad Heyrovsky
hvarfgangurinn kemur hvergi nalaegt pegar vetnid er
myndad, sem eru frekar évaentar nidurstodur, en jafn-
framt mjog dhugaverdar og eiga eflaust eftir ad hjalpa
til vid ad préa nyja efnahvata.

I stuttu mali sagt er mikilvaegast ad gédur efna-
hvati fyrir vetnismyndun bindi hvorki vetnid of fast
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Mynd 5. ,Ljésmyndir* af Volmer rafefnahvarfi (til vinstri),
Tafel hvarfinu (fyrir midju) og Heyrovsky rafefnahvarfi (til
hagri). Nidurstodurnar eru fengnar med tdlvureikningum.
Roéteind (litud gul) frd vatninu hvarfast beint vid rafeind
frd platinu rafskautinu med Volmer hvarfi og myndar vetn-
isatém sem bundid er vid yfirbordid. Vetnisatomid (litad
gult) hvarfast beint vid annad vetniatém (litad grent) sem
einnig er bundid vid Pt yfirbordid og mynda vetnissameind
sem fer { gasfasann med Tafel hvarfi. Annar hugsanlegur
hvarfgangur er ad réteind (litud gul) hvarfast beint vid raf-
eind frd yfirbordinu og vetnisatém (litad grent) sem bund-
i0 er vid yfirbordid og mynda pannig vetnissameind med
Heyrovsky hvarfleid [6]. Fyrir Volmer og Heyrovsky 1j6s-
myndirnar er horft pvert 4 yfirbordid en beint ofan 4 yfir-
bordid fyrir Tafel ljosmyndina.

né of laust, en pad eru einmitt eiginleikar platinunnar.
betta gerir pad ad verkum ad vid getum notad télvurn-
ar kerfisbundid til ad leita ad efnahvata sem uppfyllir
pessi skilyrdi 1 von um ad finna hentuga efnasamsetn-
ingu ur 6dyrum frumefnum.

7. Smidaverkstaedi nanotekninnar

Sa grundvallarskilningur, sem hefur skapast { pessum
fredum sidasta dratuginn eda svo, er nu pegar farinn
ad opna visindamonnum nyjar leidir til ad hanna hinn
efnahvata fyrir vetnisframleidslu og i efnarafala.
Nokkrir efnahvatar hafa nylega verid uppgotvad-
ir med tolvureikningum og peir sidan bunir til 4 til-
raunastofu, & smidaverkstedi nanétekninnar — frum-
eind fyrir frumeind, og hefur virkni peirra til vetn-
ismyndunar jafnvel melst betri en hja hreinni platinu
b6 svo ad platinuinnihaldid hafi verid minnkad { hvat-
anum [17]. Svipada sogu ma segja af hinu rafskaut-
inu i tveggja-skauta kerfinu sem breytir vatni { sirefni,
réteindir og rafeindir [18]. Petta er p6 ekki endanleg
lausn pvi vid viljum losna algjorlega vid platinunotk-
unina. Einnig hafa nokkrir efnahvatar verid hannad-
ir Ur 6dyrum og adgengilegum frumefnum, par sem
reynt hefur verid ad leera af pvi hvernig nattiran hef-

ur préad sina efnahvata 1 milljonir 4ra, en virkni peirra
hefur ekki enn melst eins g6d og hja platinunni sjalfri
[19, 20, 21].

Med aframhaldandi vinnu pisunda visindamanna
4 pessu svidi um allan heim eru miklar likur til ad
fundinn verdi 6dyr en afkastamikill efnahvati innan
nokkurra dra sem leyst getur platinuna af h6lmi og
opnad par med gittir { att ad alpjédlegu vetnishag-
kerfi. Pess ma geta ad ymsir fagmenn 4 pessu svidi eru
vong6dir um ad oll grundvallarvandamal (efnahvatar
og vetnisgeymsla) verdi leyst innan tveggja dratuga
eda svo pannig ad vetnisbilar verdi samkeppnishafir
vid venjulega bensinbila.

Pakkir

Baldur Arnarson, bladamadur, far sérstakar pakkir
fyrir ymis g6d rad { sambandi vid ad koma nidurstoo-
unum 4 almennara form. Stefania Helga Skuladéttir
hja RUNINNI s4 um handritalestur, og far miklar
pakkir fyrir vel unnin storf.

Summary: In the search for a solution to replace fossil fu-
els and produce alternative, environmentally friendly fuel
such as hydrogen, computerbased electronic structure cal-
culations become important. In this review article, theoreti-
cal calculations performed by scientists at the University of
Iceland and at the Technical University of Denmark (DTU)
are explained on a general basis, and therefore should be
readable to everyone interested in natural science. In this
study, the focus has been to get a detailed picture of how the
hydrogen molecule is formed from its elementary particles,
protons and electrons, at the interface between a solid elec-
trode and a liquid water phase. The hope is that the new in-
formation can help developing and designing new catalysts
that can speed the establishment of a hydrogen economy.
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