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Abstract 

Owing to the ever-increasing global energy demand, the utilization of non-

renewable and non-sustainable fossil fuels has increased manyfold. The 

combustion of fossil fuels has a severe negative environmental impact. 

According to the sixth assessment report by IPCC (Intergovernmental Panel on 

Climate Change), published in 2021, the global temperature has increased by 

nearly 1.1°C since 1850-1900 due to the release of heat-trapping gases into the 

atmosphere, which is anticipated to grow further in a few years. Hydrogen gas is 

a sustainable, energy-dense, and carbon-neutral energy carrier, which is the most 

suitable alternative to fossil fuels to realize global energy demands. Solar energy 

is one of the most abundant natural resources, and it can be converted into 

electricity energy and used further for hydrogen production. However, regional 

or seasonal factors make solar energy sources generally discontinuous and 

variable. Electrochemical water splitting to produce hydrogen and oxygen is one 

of the most sustainable and non-carbonaceous strategies for converting electrical 

energy to chemical energy, thus overcoming the intermittent nature of solar 

energy. Out of the two composite reactions of overall water-splitting (OWS), i.e. 

oxygen evolution reaction (OER) and hydrogen evolution reaction (HER), the 

OER is inherently sluggish owing to the involvement of four proton-coupled-

electron-transfer (PCET) steps. 

To increase the efficiency of the OWS process, the transition metal-based 

oxides have emerged to be effective in facilitating the water-splitting reaction and 

speeding up the kinetics. The incorporation of high-valent 4d or 5d metals like 

W or Mo into metal oxides leads to the formation of stable oxides (ABO4 ) where 

W and Mo are present as an oxy anion, [BO4]
-2 (B = Mo/W) and A represent the 

transition metal. These bimetallic oxides possess such an electronic structure that 

the surface adsorption-desorption kinetics of the reaction intermediate for these 

ternary oxides would be optimum. However, bimetallic oxides (BMOs) like 

transition metal molybdates (TMMs) and transition metal tungstates (TMTs) are 

found to undergo structural transformation to metal oxides, hydroxides, or 



 

 

 

oxyhydroxides under alkaline conditions. The unique electronic properties of the 

BMOs can directly affect their electrochemical stability. However, the BMOs 

lack bifunctionality and stability. In this regard, the spinel ferrite materials have 

been found to exhibit bifunctionality towards water splitting as well as structural 

robustness during the alkaline electrolysis. In this thesis entitled “Deciphering 

Structure-Activity Correlation in Bimetallic Metal Oxide Catalysts During 

Electrochemical Water Splitting”, the electrocatalytic transformation of 

wolframite-like TMMs/TMTs and spinel ferrites towards in-situ evolved 

electroactive species has been studied, and the structure-activity has been 

established to decipher the water splitting mechanism, coupled with the DFT 

study. The experimental electrokinetic study of the activation energy, rate-

limiting step, reaction order, charge transfer coefficient, etc., is also essential to 

study the comprehensive water splitting mechanism.   

Therefore, in the first work chapter, the study on the hydrothermally 

synthesized Fe-based TMM/TMT, i.e., FeMoO4 and FeWO4, has been carried out 

experimentally and theoretically to study the influence of Fe on the electronic 

structure and the energetics of the electroactive species formation. The greater 

activity of the molybdate analogue was evident from the low overpotential of 244 

(±5) mV compared to 282 (±3) mV for FeWO4 at 10 mA cm-2. FeMoO4 also 

showed a higher TOF of 2.7⨯10-3 s-1. The time-dependent quasi-in situ Raman 

analyses (Raman analyses performed immediately after the electroanalysis) 

reveal a potential-driven hydrolytic dissolution of [MoO4]
-2 from FeMoO4 to 

form α-FeO(OH) as the electroactive species, while FeWO4 remains relatively 

stable. The higher ionic character of the Fe-O-Mo bond and low decomposition 

enthalpy (ΔHD) of FeMoO4 favour the electrocatalytic decomposition of 

FeMoO4. The peroxo (O-O) bond formation is found to be rate-limiting with a 

minimum potential barrier of 38 kJ mol-1 in the case of FeMoO4. This chapter 

combines the experimental and theoretical study of the effect of electronic 

structure and bonding in the catalyst on its in-situ transformation during 

electrocatalytic OER. 



 

 

 

In the following work chapter, NiMoO4 and NiWO4 have been studied as 

bimetallic metal oxide catalysts as the OER electrocatalysts, and their in-situ 

structural transformation during alkaline electrolysis has been studied. Through 

the quasi-in-situ Raman examination of the electrodes, it is found that after a few 

CV cycles, the NiMoO4 transformed to NiO(OH)ED (ED: electrochemically 

derived), while NiWO4 stays stable. NiMoO4 first transforms to the isolable NiO 

phase in the absence of potential, which then transforms into NiO(OH)ED when 

subjected to a potential bias. At the same time, such transformation is absent in 

NiWO4. The conversion of NiMoO4 into NiO(OH)ED is due to the more ionic 

nature of the Ni-O-Mo bond, contrary to the Ni-O-W bond, which has more 

covalent characters. The in-situ evolved NiO(OH)ED showed a lower 

overpotential and lower Tafel slope of 238 (±6) mV and 26 mV dec-1, 

respectively. This study explains that monoclinic NiMoO4 is an inherently 

unstable electro(pre)catalyst that undergoes structural transformation to 

NiO(OH)ED as the real catalytic phase.  

The following work chapter investigates the in-situ transformation of 

MnMoO4 to the final active phase during OER in alkaline pH. It was observed 

that MnMoO4 undergoes alkaline dissolution to form α-MnO2, which further 

transforms to δ-MnO2 as the final active phase under potential bias. While 

transforming from α-MnO2 to δ-MnO2 phase, an intermediate thermally stable 

mixed-phase α/δ-MnO2 is formed after 10 CV cycles. This mixed phase has the 

overpotential of 239 mV at 333 K. Anodic transfer coefficient (αa) of 0.7 and 

unimolecular reaction order for [OH]- are obtained from temperature-dependent 

OER investigation. The enhanced OER activity on α/δ-MnO2 is due to the rapid 

electrokinetics owing to a low activation barrier of 9.77 k J mol-1 and a high 

exchange current density (j0) of 0.095 mA cm-2. The DFT study on δ-MnO2 shows 

that the cleavage of the OHad (ad = adsorbed) bond to generate the Oad is the rate-

limiting step for OER. Here, the OER process is elucidated by tracking the 

reactive phases produced by the MnMoO4 pre-catalyst, comprehensive electro-

kinetics, and theoretical analysis. 



 

 

 

The subsequent chapter deals with a comparative OER study of a series of 

3d TMTs, AIIWVIO4 (M = Mn/Fe/Co/Ni), correlating their electronic structure 

with their electrochemical stability by experimental and theoretical studies. The 

variation of 3d metal atoms in [AO6]Oh helps to understand the role of 3d metals 

in controlling the electronic structure and stability of the tungstate lattices under 

anodic potential. Among all the examined TMTs, MnWO4 shows the most labile 

structure, whereas NiWO4 is stable up to a high anodic potential of ∼1.68 V (vs 

RHE). Potential-dependent hydrolytic [WO4]
-2 dissolution to form AOx active 

species depends on the electronic properties of the lattice-like crystal field 

splitting energy (CFSE), formation enthalpy (ΔHf), decomposition enthalpy 

(ΔHd), and Madelung energy. The analysis of the magnitude of the Löwdin and 

Bader charges on A of the A-μ2-O-W bond confirmed the highest degree of ionic 

characters in the Mn-O-W bond, which gradually decreased on moving from Mn 

to Ni in the 3d series. The degree of ionicity or covalency in the MWO4 lattice 

directly influences the catalysts' electronic structure, stability, and activity. 

The last work chapter studies the electrocatalytic bifunctional performance 

of structurally stable bimetallic spinel oxide. The ca. 5 nm SnFe2O4 nanoparticles 

have been prepared, and their electrocatalytic activity is compared with that of 

the parent ferrite, Fe3O4. SnFe2O4 nanoparticles behaved as a bi-functional 

electrocatalyst under alkaline conditions, with a fair OER and HER activity and 

appreciable long-term stability at lower cathodic/anodic potentials. After a 12 h 

OER-CA at a high potential of 1.64 V (vs. RHE), SnFe2O4 transformed to a mixed 

phase of Fe(O)OH, indicating the participation of Fe in the OER process. The 

higher activity was evident from a low activation energy of 28.71 kJ mol-1 for 

OER performed by SnFe2O4, which is threefold less than Fe3O4. However, 

understanding the reaction mechanism on an atomic scale is crucial to studying 

the role of heteroatom (here, p-block Sn) doping in improving catalyst activity. 

The density functional theory (DFT) study of the OER mechanism on the (001) 

plane of the inverse spinel SnFe2O4 and Fe3O4 shows the formation of OOHad is 

the RDS for SnFe2O4, while Oad formation is found to be the RDS for Fe3O4. It 

is discovered that a synergy between FeIII
Oh and the nearby SnII

Oh atoms is 



 

 

 

responsible for stabilizing the OER intermediates, thereby enhancing the 

catalytic OER activity of SnFe2O4 as compared to the parent Fe3O4 catalyst. 



 

 

 

साराांश 

लगातार बढ़ती वैश्विक ऊर्ाा माांग के कारण, गैर-नवीकरणीय और गैर-श्विकाऊ 

र्ीवाश्म ईांधन का उपयोग कई गुना बढ़ गया है। र्ीवाश्म ईांधन के दहन से पयाावरण पर 

गांभीर नकारात्मक प्रभाव पड़ता है। 2021 में प्रकाश्वित IPCC (र्लवायु पररवतान पर अांतर-

सरकारी पैनल) की छठी मूल्ाांकन ररपोिा के अनुसार, वायुमांडल में ऊष्मा-फँसाने वाली 

गैसोां के श्वनकलने के कारण 1850-1900 से वैश्विक तापमान में लगभग 1.1°C की वृद्धि हुई 

है, श्वर्सके कुछ वर्षों में और बढ़ने का अनुमान है। हाइडर ोर्न गैस एक श्विकाऊ, ऊर्ाा-

घनी और काबान-तिस्थ ऊर्ाा वाहक है, र्ो वैश्विक ऊर्ाा माांगोां को पूरा करने के श्वलए 

र्ीवाश्म ईांधन का सबसे उपयुक्त श्ववकल्प है। सौर ऊर्ाा सबसे प्रचुर प्राकृश्वतक सांसाधनोां 

में से एक है श्वर्से श्वबर्ली ऊर्ाा में पररवश्वतात श्वकया र्ा सकता है, श्वर्सका उपयोग 

हाइडर ोर्न उत्पादन के श्वलए श्वकया र्ा सकता है। हालाँश्वक, के्षत्रीय या मौसमी कारकोां के 

कारण सौर ऊर्ाा स्रोत आम तौर पर असांतत और पररवतानिील होता है। हाइडर ोर्न और 

ऑक्सीर्न का उत्पादन करने के श्वलए श्ववद्युत रासायश्वनक र्ल श्ववभार्न श्ववद्युत ऊर्ाा 

को रासायश्वनक ऊर्ाा में पररवश्वतात करने के श्वलए सबसे श्विकाऊ और गैर-काबोनेश्वसयस 

रणनीश्वतयोां में से एक है, इस प्रकार सौर ऊर्ाा की आांतराश्वयक प्रकृश्वत पर काबू पाया र्ा 

सकता है। समग्र र्ल-श्ववभार्न (OWS) की दो श्वमश्वित प्रश्वतश्वियाओां में से, यानी ऑक्सीर्न 

श्ववकास प्रश्वतश्विया (OER) और हाइडर ोर्न श्ववकास प्रश्वतश्विया (HER), OER चार प्रोिॉन-

युद्धित-इलेक्ट्र ॉन-स्थानाांतरण (PCET) चरणोां की भागीदारी के कारण स्वाभाश्ववक रूप से 

सुस्त है। 

OWS प्रश्विया की दक्षता बढ़ाने के श्वलए, सांिमण धातु-आधाररत ऑक्साइड र्ल-

श्ववभार्न प्रश्वतश्विया को सुश्ववधार्नक बनाने और गश्वतर् को गश्वत देने में प्रभावी साश्वबत हुए 

हैं। उच्च-सांयोर्क 4d या 5d धातुओां रै्से W या Mo को धातु ऑक्साइड में िाश्वमल करने 

से द्धस्थर ऑक्साइड (ABO4) का श्वनमााण होता है इन श्विधाद्धिक ऑक्साइड में ऐसी 

इलेक्ट्र ॉश्वनक सांरचना होती है श्वक इन श्वत्रधाद्धिक ऑक्साइड के श्वलए प्रश्वतश्विया मध्यवती की 

सतह अश्वधिोर्षण-श्वविोर्षण गश्वतकी इष्टतम होगी। हालाँश्वक, सांिमण धातु मोश्वलब्डेि 



 

 

 

(TMM) और सांिमण धातु िांगसे्टि (TMT) रै्से श्विधाद्धिक ऑक्साइड (BMO) क्षारीय 

पररद्धस्थश्वतयोां में धातु ऑक्साइड, हाइडर ॉक्साइड या ऑक्सीहाइडर ॉक्साइड में सांरचनात्मक 

पररवतान से गुर्रते पाए र्ाते हैं। BMO के अश्वितीय इलेक्ट्र ॉश्वनक गुण सीधे उनकी श्ववद्युत 

रासायश्वनक द्धस्थरता को प्रभाश्ववत कर सकते हैं। हालाँश्वक, BMO में श्विश्वियािीलता और 

द्धस्थरता का अभाव है। इस सांबांध में, द्धिनल फेराइि सामग्री क्षारीय इलेक्ट्र ोश्वलश्वसस के 

दौरान र्ल श्ववभार्न के साथ-साथ सांरचनात्मक मर्बूती के प्रश्वत श्विश्वियािीलता प्रदश्विात 

करती पाई गई है। "इलेक्ट्र ोकेमिकल वॉटर स्प्लिमटांग के दौरान बाईिेटेमलक िेटल 

ऑक्साइड उते्प्ररको ां िें सांरचना-गमिमवमि सहसांबांि को सिझना" िीर्षाक वाली इस 

थीश्वसस में, वोल्फ्रामाइि रै्से िीएमएम/िीएमिी और द्धिनल फेराइि्स के इन-सीिू 

श्ववकश्वसत इलेक्ट्र ोएद्धक्ट्व प्रर्ाश्वतयोां के प्रश्वत इलेक्ट्र ोकैिेश्वलश्विक पररवतान का अध्ययन श्वकया 

गया है, और डीएफिी अध्ययन के साथ श्वमलकर र्ल श्ववभार्न तांत्र को समझने के श्वलए 

सांरचना-गश्वतश्ववश्वध स्थाश्वपत की गई है। व्यापक र्ल श्ववभार्न तांत्र का अध्ययन करने के 

श्वलए सश्वियण ऊर्ाा, दर-सीश्वमत चरण, प्रश्वतश्विया िम, चार्ा िर ाांसफर गुणाांक आश्वद का 

प्रयोगात्मक इलेक्ट्र ोकाइनेश्विक अध्ययन भी महिपूणा है। 

इसश्वलए, पहले काया अध्याय में, इलेक्ट्र ोश्वनक सांरचना और इलेक्ट्र ोएद्धक्ट्व प्रर्ाश्वतयोां 

के गठन की ऊर्ाा पर Fe के प्रभाव का अध्ययन करने के श्वलए हाइडर ोथमाल रूप से 

सांशे्लश्वर्षत Fe-आधाररत TMM/TMT, यानी FeMoO4 और FeWO4 पर अध्ययन 

प्रयोगात्मक और सैिाांश्वतक रूप से श्वकया गया है मोश्वलब्डेि एनालॉग की अश्वधक सश्वियता 

10 mA cm-2 पर FeWO4 के श्वलए 282 (±3) mV की तुलना में 244 (±5) mV के कम 

ओवरपोिेंश्वियल से िष्ट थी। FeMoO4 ने 2.7⨯10-3 s-1 की उच्च िनाओवर आवृश्वि भी 

श्वदखाई। समय-श्वनभार अधा-इन-सीिू रमन श्ववशे्लर्षण से पता चलता है श्वक FeMoO4 से 

[MoO4]
-2 का सांभाश्ववत-सांचाश्वलत हाइडर ोश्वलश्विक श्ववघिन इलेक्ट्र ोएद्धक्ट्व प्रर्ाश्वत के रूप में 

α-FeO(OH) बनाता है र्बश्वक FeWO4 अपेक्षाकृत द्धस्थर रहता है। Fe-O-Mo बॉन्ड का 

उच्च आयश्वनक चररत्र और FeMoO4 का कम अपघिन एनै्थल्पी (ΔHD) FeMoO4 के 

इलेक्ट्र ोकैिेश्वलश्विक अपघिन का पक्षधर है। FeMoO4 के मामले में पेरोक्सो (O-O) बॉन्ड 

गठन 38 kJ mol-1 के नू्यनतम सांभाश्ववत अवरोध के साथ दर-सीश्वमत पाया गया है। यह 



 

 

 

अध्याय इलेक्ट्र ोकैिेश्वलश्विक ओईआर के दौरान उते्प्ररक में इलेक्ट्र ॉश्वनक सांरचना और बांधन 

के प्रभाव के प्रयोगात्मक और सैिाांश्वतक अध्ययन को र्ोड़ता है। 

अगले काया अध्याय में, NiMoO4 और NiWO4 का OER इलेक्ट्र ोकैिेश्वलस्ट के रूप 

में श्विधाद्धिक धातु ऑक्साइड उते्प्ररक के रूप में अध्ययन श्वकया गया है, और क्षारीय 

इलेक्ट्र ोश्वलश्वसस के दौरान उनके इन-सीिू सांरचनात्मक पररवतान का अध्ययन श्वकया गया 

है। इलेक्ट्र ोड की अधा-इन-सीिू रमन परीक्षा के माध्यम से, यह पाया गया है श्वक कुछ चिीय 

वोल्टामेिर ी (CV) चिोां के बाद, NiMoO4 NiO(OH)ED (ED: इलेक्ट्र ोकेश्वमकली वु्यत्पन्न) 

में पररवश्वतात हो गया, र्बश्वक NiWO4 द्धस्थर रहता है। NiMoO4 पहले श्ववभव की 

अनुपद्धस्थश्वत में पृथक NiO चरण में पररवश्वतात होता है, र्ो श्वफर श्ववभव पूवााग्रह के अधीन 

होने पर NiO(OH)ED में पररवश्वतात हो र्ाता है, र्बश्वक NiWO4 में ऐसा पररवतान 

अनुपद्धस्थत है। NiMoO4 का NiO(OH)ED में रूपाांतरण Ni-O-Mo बांध की अश्वधक 

आयश्वनक प्रकृश्वत के कारण होता है इन-सीिू श्ववकश्वसत NiO(OH)ED ने िमिः  238 (±6) 

mV और 26 mV dec-1 का श्वनचला ओवरपोिेंश्वियल और श्वनचला िैफेल ढलान श्वदखाया। 

यह अध्ययन बताता है श्वक मोनोद्धिश्वनक NiMoO4 एक स्वाभाश्ववक रूप से अद्धस्थर 

इलेक्ट्र ो(प्री) उते्प्ररक है र्ो वास्तश्ववक उते्प्ररक चरण के रूप में NiO(OH)ED में 

सांरचनात्मक पररवतान से गुर्रता है।  

अगले काया अध्याय में, क्षारीय pH में OER के दौरान MnMoO4 के अांश्वतम सश्विय 

चरण में इन-सीिू पररवतान की र्ाांच की गई है। यह देखा गया श्वक MnMoO4 क्षारीय 

श्ववघिन से गुर्रता है श्वर्ससे α-MnO2 बनता है, र्ो आगे सांभाश्ववत पूवााग्रह के तहत अांश्वतम 

सश्विय चरण के रूप में δ-MnO2 में बदल र्ाता है। इस श्वमश्वित चरण में 333 K पर 239 

mV की ओवरपोिेंश्वियल है। तापमान पर श्वनभार OER र्ाांच से [OH] के श्वलए एनोश्वडक 

िर ाांसफर गुणाांक (αa) 0.7 और यूश्वनमॉश्वलकु्यलर प्रश्वतश्विया िम प्राप्त श्वकया र्ाता है। α/δ-

MnO2 पर बढ़ी हुई OER गश्वतश्ववश्वध 9.77 k J mol-1 के कम सश्वियण अवरोध और 0.095 

mA cm-2 के उच्च श्ववश्वनमय धारा घनि (j0) के कारण तेज़ इलेक्ट्र ोकाइनेश्विक्स के कारण 

है। δ-MnO2 पर DFT अध्ययन से पता चलता है श्वक Oad उत्पन्न करने के श्वलए OHad बॉन्ड 

का श्ववभार्न OER के श्वलए दर-सीश्वमत चरण है। यहाँ, MnMoO4 प्री-कैिेश्वलस्ट, व्यापक 



 

 

 

इलेक्ट्र ो-काइनेश्विक्स और सैिाांश्वतक श्ववशे्लर्षण िारा उत्पाश्वदत प्रश्वतश्वियािील चरणोां की 

इन-सीिू िर ैश्वकां ग का उपयोग करके OER प्रश्विया को िष्ट श्वकया गया है। 

अगला अध्याय 3d TMTs, AIIWVIO4 (M = Mn/Fe/Co/Ni) की एक िृांखला के 

तुलनात्मक OER अध्ययन और प्रयोगात्मक और सैिाांश्वतक अध्ययनोां के माध्यम से उनके 

इलेक्ट्र ॉश्वनक सांरचना को उनके श्ववद्युत रासायश्वनक स्थाश्वयि के साथ सहसांबांश्वधत करने से 

सांबांश्वधत है। 3d धातु परमाणु [AO6]Oh का पररवतान, एनोश्वडक श्ववभव के तहत िांगसे्टि 

र्ालकोां की इलेक्ट्र ॉश्वनक सांरचना और द्धस्थरता को श्वनयांश्वत्रत करने में 3d धातुओां की भूश्वमका 

को समझने में मदद करता है। सभी र्ाांचे गए TMTs में, MnWO4 सबसे अश्वधक अद्धस्थर 

सांरचना श्वदखाता है, र्बश्वक NiWO4 ∼1.68 V (बनाम RHE) के उच्च एनोश्वडक श्ववभव 

तक द्धस्थर रहता है। AOx सश्विय िीिीर् बनाने के श्वलए श्ववभव-श्वनभार हाइडर ोलाइश्विक 

[WO4]
-2 श्ववघिन, र्ाली-सदृि श्विस्टल के्षत्र श्ववभार्न ऊर्ाा (CFSE), श्वनमााण एनै्थल्पी 

(ΔHf), अपघिन एनै्थल्पी (ΔHd), और मैडेलुांग ऊर्ाा के इलेक्ट्र ॉश्वनक गुणोां पर श्वनभार करता 

है। A-μ2-O-W बॉन्ड के A पर लोवश्वडन और बेडर चार्ा के पररमाण के श्ववशे्लर्षण ने Mn-

O-W बॉन्ड में आयश्वनक लक्षणोां की उच्चतम श्वडग्री की पुश्वष्ट की, र्ो 3d िृांखला में Mn से 

Ni की ओर बढ़ने पर धीरे-धीरे कम हो गई। MWO4 र्ाली में आयश्वनकता या 

सहसांयोर्कता की श्वडग्री सीधे उते्प्ररक की इलेक्ट्र ॉश्वनक सांरचना, द्धस्थरता और गश्वतश्ववश्वध 

को प्रभाश्ववत करती है। 

अांश्वतम काया अध्याय अपेक्षाकृत द्धस्थर श्विधाद्धिक द्धिनल ऑक्साइड के 

इलेक्ट्र ोकैिेश्वलश्विक श्विकायाात्मक प्रदिान का अध्ययन करता है। 5 nm. SnFe2O4 

नैनोकणोां को तैयार श्वकया गया है और उनकी इलेक्ट्र ोकैिेश्वलश्विक गश्वतश्ववश्वध की तुलना मूल 

फेराइि, Fe3O4 के साथ की गई है। SnFe2O4 नैनोकणोां ने क्षारीय पररद्धस्थश्वतयोां में एक श्वि-

कायाात्मक इलेक्ट्र ोकैिेश्वलस्ट के रूप में व्यवहार श्वकया 1.64 V (बनाम RHE) के उच्च 

क्षमता पर 12 घांिे के OER-CA के बाद, SnFe2O4 Fe(O)OH के श्वमश्वित चरण में बदल 

गया, र्ो OER प्रश्विया में Fe की भागीदारी को दिााता है। उच्च गश्वतश्ववश्वध SnFe2O4 िारा 

श्वकए गए OER के श्वलए 28.71 kJ mol-1 के कम सश्वियण से िष्ट थी, र्ो Fe3O4 से तीन 

गुना कम है। हालाांश्वक, उते्प्ररक गश्वतश्ववश्वध को बेहतर बनाने में हेिेरोएिम (यहाां p-ब्लॉक 



 

 

 

Sn) डोश्वपांग की भूश्वमका का अध्ययन करने के श्वलए प्रश्वतश्विया तांत्र की परमाणु पैमाने की 

समझ महिपूणा है। वु्यत्क्रम द्धिनल SnFe2O4 और Fe3O4 के (001) तल पर OER तांत्र 

के घनि कायाात्मक श्वसिाांत (DFT) अध्ययन से पता चलता है श्वक OOHad का गठन 

SnFe2O4 के श्वलए RDS है यह पता चला है श्वक FeIII
Oh और श्वनकिवती SnII

Oh परमाणुओां 

के बीच सहश्विया OER मध्यवती को द्धस्थर करने के श्वलए श्वर्मे्मदार है, श्वर्ससे मूल Fe3O4 

उते्प्ररक की तुलना में SnFe2O4 की उते्प्ररक OER गश्वतश्ववश्वध में वृद्धि होती है। 
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