





Pagina en blanco.

Universidad de Quintana Roo



AGRADECIMIENTOS

A mis padres, Ariel Llanes y Mercy Gutiérrez que han hecho posible este momento. A Manuel
Llanes, que ha sido desde siempre mi hermano y amigo. A mi amigo Joan Alba que ha estado
alentandome para llegar a la culminacion de esta tesis. Y a mis maestros, que han sido ejemplo de
progreso y perseverancia para las generaciones de futuros ingenieros.

No hay obstaculo que soporte los embates de una decision firme y un trabajo constante.

Esto se aplica a mi familia y amigos que me han brindado el apoyo a través de ejemplos, anécdotas
y amenazas sin las cuales no hubiera llegado hasta este punto.

Asimismo, agradezco el ejemplo de mis profesores que son un modelo a seguir para poner el
granito de arena que nos corresponde en ayudar a aminorar el dafio de nuestra huella ecologica y
asi poder tener un futuro sustentable.

Un especial agradecimiento al CONACYT (proyecto SEP- CB-2013/221988) y al PRODEP, por
el apoyo econdémico brindado bajo el proyecto UQROO-PTC-119 y UQROO/DGIP/003/16,
Desarrollo de prototipos de la Red de energias renovables de la Peninsula de Yucatan, asi como a
la Division de Ciencias e Ingenieria y al programa de Redes Tematicas de Hidrogeno (RTH2).

Universidad de Quintana
Roo



Pagina en blanco.

Universidad de Quintana
Roo



SIMULACION NUMERICA DE UNA CELDA DE COMBUSTIBLE TIPO PEM DE DIMENSIONES MILIMETRICAS.

CONTENIDO

RESUMEN ...ttt ettt ettt ettt et e et e st e eteeseess e e b e eneesaeenseenseeseenseensesneenseensennean 1
INTRODUCCION ....coumiirmiinritneesessse sttt 2
OBJETIVOS .ttt ettt ettt e e et e st e s et e eaee e st e saeenteeneesseensesneesseensesnnenseens 3
GENERAL ...ttt ettt ettt b e et s bt bttt e a e s bt et e bt e bt ebeeaaenaeens 3
ESPECIFICOS ...ttt 3
CAPITULO 1ttt 4
1.1 Clasificacion de las celdas de combustible..........coueeiiriiiiiiiniiieeeeee e 4
1.2 Celda de combustible tipo PEM .......cccviiiiiiiiiiccieece ettt 6
1.2.1 Ensamble membrana electrodo (MEA) ..........cciiiiiiiieiiieiiecieeeeeee e 6
1.2.2 DIfUSOTES A€ ZAS ..veeeiiieeiiieeiieeeiie et e ette e et et e et eeetaeeesaeeesbeeesaeesnsaeesssaeensseeenssaeensseens 7
1.2.3 PLatos DIPOLATES ....eevveeiiieiieeiieiie ettt ettt ettt ite et et e et e st e esbeesnbeesaeenbeenseesnseenses 7
1.2.4 E1 CataliZadOor....c...oouiiiiiiiieiee et 8
1.3 Modelado de celdas de cOmMDBUSHIDIE ........ccuieiiiiiiiiiiiiiiee e 8
1.3.1 Analisis estadistico de articulos de PEMFC ...t 9
CAPITULO 2ottt 14
2.1 SIMulacion ¥ MOAIAdO..........ecvieiiiiiieiecie ettt et e b e esseesaeensaes 14
2.2 Ecuacion de continUidad ..........c.eeoeiiiiiiieieiie ettt e e e e e aaee s 17
2.3 Conservacion de MOMENEUIL..........ceuerterierierteeieetierte et sieesteeste st estesiteseeesbeeatesaeenseeneesseenaeenee 19
2.4. Estrategia de solucion FIUENL ..........ccooviiiiiiiiiiie e 20
2.5 Estrategia de simulacion @ENeTal .............cccieriiiiiieiiieeiieiie ettt 21
CAPITULO 3 ..ottt 24
3.1 Simulacion de una celda de dimensiones y geometria convencionales...........ccccceeveeenieennnen. 24
3 1T TNECIAT FIUENE ..ttt ettt st et sae e b enee 24
312 Leer 1a mMalla....cceeeeeiiieeieccee e e e e e aaeeenans 25
3.2 Definir €1 MOAELO ....couuiiiiiiiiiie et e 26
3.2.1 Configuracion del MOdelo.........c.coeeviiiiiiiiiiieeiie e e 27
3.2.2 CondiCioNes A€ OPETACION ......cccvierurieiiereieeiieniieetieeereeteesereeseessreesaessseeseessseesaessseesseenns 29
3.2.2 Condiciones de fTOMLETA .........eiuieiuiiiiieiii ettt ettt st 29
3.2.3 Controles de 1a SOIUCION ......c.eeuiriiriiiiicieieeee et 31
3.3, POSt-PrOCESAMICTIEO ....veeeuviieeiiieeeiieeeteeeeieeeeteeeeeteeesaaeeessteeesaeeessseeansseesssaeassseeessseeensseeensseennes 33
CAPITULO 4ot 35

Universidad de Quintana Roo 6



SIMULACION NUMERICA DE UNA CELDA DE COMBUSTIBLE TIPO PEM DE DIMENSIONES MILIMETRICAS.

Simulacidn de celda de dimensiones MILIMETIICAS ..ooevivuenmeeeeeeeeeieeeee et eeeeeeeeeeaeeeeaeees

CONCLUSIONES ...ttt ettt sttt e sae e st sane e bt e saneeneenanees

BIBLIOGRAFIA

Universidad de Quintana Roo



SIMULACION NUMERICA DE UNA CELDA DE COMBUSTIBLE TIPO PEM DE DIMENSIONES MILIMETRICAS.

RESUMEN

En este trabajo se exponen los estudios realizados a distintos componentes de una celda de
combustible tipo PEM, asi como el funcionamiento de la celda y la evaluacion realizada mediante
un programa de simulacion especializado, en este caso se us6 FLUENT - ANSYS, y generacion
de la geometria y mallado en GAMBIT. El capitulo 1 delimita los antecedentes y en el capitulo 2
se realiza una busqueda exhaustiva del estado del arte sobre los temas mas investigados en los
componentes de la celda de combustible. Respecto al disefio, se propuso una geometria para la
secciOn transversal, alterna a la méas ampliamente utilizada para estos tipos de investigaciones. Con
esta informacion, se analizé la influencia de la malla sobre la densidad de corriente comparandola
con la muestra de control de la geometria propuesta. Como resultado mas importante tenemos que

. . .. : _1mA . .
se obtiene del programa una densidad maxima de corriente de 1.26 X 10 1%. La simulacion

realizada permite plantear estrategias para mejorar el disefio. En esta tesis, la respuesta eléctrica y
el comportamiento de la milicelda fue simulada de manera efectiva para que en trabajos futuros el
disefio se mejore, asimismo en trabajos futuros se realizara la construccion y validacion
experimental del disefo.
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INTRODUCCION

Un suministro de energia confiable es necesario para un desarrollo sustentable, asimismo existe
una relacion directa con el desarrollo econémico de un pais y el crecimiento en su demanda
energética [1]. Las evidencias empiricas parecen respaldar la hipotesis de que el crecimiento
economico esta relacionado con el incremento del consumo energético.

Desde luego, debemos de procurar que la generacion de esta energia sea hecha de manera
responsable con el medio ambiente [2]. A pesar de esto, la mayoria de las comunidades alrededor
del mundo siguen dependiendo fuertemente del petroleo, gas natural y carbon [1], que tristemente
son las principales preocupaciones de la reforma energética mexicana. Estos combustibles
consumen muchos recursos que eventualmente disminuirdn y seran demasiado costosos o dafiinos
para el ambiente como para seguir utilizandolos.

Existen opciones factibles para proveer esta demanda energética, una de las mas prometedoras es
la energia solar de la cual México se encuentra facilmente entre los paises en el mundo para invertir
en energia fotovoltaica. Esto es porque el pais se encuentra en el llamado “cinturdn solar” o “solar
belt” con radiacion que excede en ocasiones los SKWh por metro cuadrado al dia [3].

Existen actualmente estudios enfocados en mejorar la eficiencia de los sistemas renovables [4], sin
embargo, una de las grandes desventajas de las fuentes de energia renovable es la intermitencia
del recurso. Por lo que son requeridas formas de almacenaje que garanticen que la demanda
eléctrica se vea satisfecha; la manera de hacer esto es mediante dispositivos de almacenamiento
quimico como baterias, que tienen una buena eficiencia, pero tienen ciertos defectos como la
autodescarga, la degradacion gradual de su eficiencia, quimicos dafiinos, peso elevado y tiempo
de recargar; una opcion viable de almacenamiento es el Hidrogeno en conjunto con celdas de
combustible (CC).

Las CC son dispositivos electroquimicos que permiten reaccionar quimicamente el hidrogeno con
el oxigeno para la generacion de electricidad y calor, lo cual sucede en la medida que los reactantes
son suministrados en la celda. Esta forma de generar energia de forma amigable con el medio
ambiente puede coadyuvar a satisfacer las demandas energéticas requeridas por la sociedad.
Ademas, son dispositivos muy eficientes con respecto a los sistemas tradicionales de generacion
de energia eléctrica (alrededor del 50% real) y su combustible se puede almacenar de manera muy
versatil; dejando de lado problemas como la discontinuidad del recurso solar o e6lico. Ademas de
contar con la ventaja que su combustible puede ser suministrado y contenido con alta densidad de
energia, caracteristica con la que podria llegar a aventajar a las baterias en el sector de transporte.

Existen varias clasificaciones de las CC, la mas comun es por tipo de electrolito utilizado, estas
clasificaciones se abordan en el capitulo uno. Entre los tipos existentes de CC destacan las de
Membrana de Intercambio Protonico (PEMFC), las cuales proponen una solucién para asegurar
un suministro continuo de energia, portabilidad y facilidad de recarga del combustible [5].

En este trabajo, se analizan los tipos de celdas de combustible, su funcionamiento, ventajas y
desventajas respecto a las baterias y motores de combustion interna. Se hace hincapié en el
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trasfondo matematico y la metodologia usada en el programa de simulacidon para analizar
minuciosamente a la PEMFC.

En esta tesis se simula una PEMFC valiéndose de los métodos de simulacion disponibles en el
programa Ansys Fluent 14.5 de geometria convencional y se analizara su desempeiio para
después compararlo con una celda con la geometria modificada de sus canales de difusion
de gas que optimicen el flujo hacia la membrana y propicien un mejor transporte de masa
hacia la membrana.

OBJETIVOS

GENERAL

Estudiar el funcionamiento interno de una celda de combustible mediante un programa de
simulacion para determinar la densidad de corriente del disefio propuesto de dimensiones
milimétricas.

ESPECIFICOS

1) Analisis mediante simulacién numérica para conocer el impacto eléctrico de los componentes
respecto a la eficiencia total de la celda.

2) Conocer los mecanismos de conversion de energia, asi como aquellos que involucren
transferencia de fluidos.

3) Determinar la factibilidad eléctrica de un disefio de celda de combustible de dimension
milimétrica.
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CAPITULO 1

1.1 Clasificacion de las celdas de combustible

El funcionamiento de las CC consiste basicamente en la oxidacion del hidrégeno y la reduccion
del oxigeno, generando directamente energia eléctrica y calor, sin pasar por generadores
mecanicos. Todos los tipos de CC estan compuestos de un catodo, un dnodo y un electrolito, siendo
la oxidacion del hidrogeno igual para todos los tipos de CC, los materiales usados para la
fabricacion es lo que define el tipo y funcionamiento de las mismas. A continuacion, se describen
los principales tipos de CC [5].

Celdas de combustible alcalinas o (AFCs, Alkaline Fuel Cells), éstas celdas de combustible han
sido utilizadas por la NASA en misiones espaciales y tienen eficiencias superiores al 70%, pero
aun se estd trabajando en cémo reducir sus costos. Ademas, uno de los motivos por la cual no
existe su aplicacion masiva es porque a este tipo de celdas se le suministra hidrogeno y oxigeno
puros, debido principalmente a que las cantidades de CO; presentes en el ambiente pueden
degradar la membrana electrolitica de potasio.

Celdas de combustible de &cido fosforico o (PAFCs, Phosphoric Acid Fuel Cells), estas son las
celdas de combustible con la tecnologia méas madura. Aunque su rendimiento es relativamente bajo
(cerca del 40%) con respecto a otras celdas de combustible, tiene ventajas tales como que no
requiere que el hidrogeno sea tan puro y que el vapor residual puede ser utilizado en un sistema de
cogeneracion alcanzando cerca del 85% de eficiencia. Una de sus mas grandes desventajas es el
uso de platino como catalizador (como también lo es en la mayoria de las celdas de combustible),
su gran tamafio y peso, lo cual restringe su uso.

Celdas de combustible de 6xido solido o (SOFCs, Solid Oxide Fuel Cells), las celdas de
combustible de 6xido s6lido son las més cercanas a su comercializacion, son robustas y producen
altas temperaturas (cercanas a los 1000 °C) que las hacen atractivas para un sistema de
cogeneracion, aumentando asi su eficiencia cuando la celda es mayor a 100 kW entre 60 y 85%.
Sin embargo, siguen siendo tedéricamente menos eficientes que los MCFCs.

Celdas de carbonato fundido o (MCFCs, Molten-Carbonate Fuel Cells), las celdas de carbonato
fundido se planean utilizar en aplicaciones eléctricas con potencias de entre 10 kW a 2 MW. Su
temperatura de operacion se sitlia en rangos de entre 620 a 660 °C. Estas temperaturas resultan
beneficioso para su eficiencia, ya que se puede instalar un sistema de cogeneracion de vapor, pero
resulta en una reduccion en la vida util de algunos de los componentes de la celda, tales como los
electrodos.

Celdas de metanol directo (DMFCs, Direct Methanol Fuel Cells), una celda que use

directamente metanol como combustible resulta atractiva para el mercado, ya que es percibida
como “mas segura” que el hidrégeno, pero atin quedan muchos obstaculos que superar si se quieren
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usar de manera eficiente. Al momento solo se usan para pequefias aplicaciones de celdas portatiles,
ya que su densidad de carga resulta insuficiente para aplicaciones de corrientes mas grandes.

Celdas de Zinc-Aire (ZAFCs, Zinc Air Fuel Cells), estas celdas también pueden ser consideradas
como baterias, ya que su combustible es regenerado de manera automatica mientras ocurren los
procesos (no sin la intervencion de una fuente externa como celdas solares para la electrolisis).
Han demostrado ser superiores en densidad de carga a las baterias para uso de vehiculos eléctricos,
por lo que se les considera prometedoras para fines de transporte y aplicaciones militares.

Celdas ceramicas de intercambio proténico (PCFCs, Protonic Ceramic Fuel Cells), estas
celdas tienen la ventaja de funcionar a muy alta temperatura (como las de carbonato fundido y las
de 6xido solido) y tienen la ventaja de que su membrana conduce protones, tal como las celdas de
membrana de intercambio protdnico o las de acido fosforico. Para obtener una alta eficiencia con
las PCFCs se debe operar a alta temperatura. Su principal ventaja con respecto a las PEMs o PAFCs
es que se pueden introducir directamente en ella los hidrocarburos y oxidarlos
electroquimicamente, esto elimina el paso intermedio de obtener hidrogeno a partir de
combustibles fosiles o biomasa.

Celdas de combustible bioldgicas (BFCs, Biological Fuel Cells) en las celdas biologicas, se tiene
que utilizar un medio acuoso, y en vez de suministrar como catalizador a un metal noble, se utiliza
un microorganismo o una enzima. Debido a la complejidad de las reacciones ocurridas en este tipo
de celdas, se obtiene una eficiencia baja (de entre 15 y 25%) respecto a las celdas quimicas.
Actualmente se trabaja en el desarrollo de celdas que, en vez de trabajar con bacterias, operen con
enzimas, esto debe de simplificar la manipulacion y se obtendrian eficiencias aproximadas al 50%.

En la figura 1.1 se ejemplifica la reaccion electroquimica que ocurre dentro de una celda de
combustible tipo PEM, donde ingresa el hidrégeno en forma de gas y reacciona con el oxigeno,
liberando electrones que se aprovechan como electricidad y dejando como residuo solamente agua
y calor. Cabe mencionar que en celdas como las de SOFCs, son los iones de oxigeno los que se
conducen a través de la membrana y no los de hidrogeno.

Figura 1 Reaccion dentro de una celda de combustible tipo PEM [5].
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Ya sea que se queme o que se consuma el hidrogeno en una celda de combustible, los tnicos
residuos de la oxidacién del hidrégeno son calor y agua, ademas presentan una densidad de
potencia de su peso respecto a la energia producida mayor a la de las baterias convencionales [5].

1.2 Celda de combustible tipo PEM

Celdas de membrana de intercambio protonico (PEMFCs, Polymer Electrolyte Membrane Fuel
Cells), este tipo de celdas son el objeto de estudio en este trabajo de investigacion. Una tipica
PEMEFC lleva reacciones en sus tres partes, anodo, electrolito y catodo. El &nodo es la parte cargada
negativamente de la celda, de donde son tomados los protones y enviados a través de la membrana
electrolitica [6].

Las reacciones electroquimicas que ocurren en una PEMFC consisten de dos reacciones separadas:
una reaccion de oxidacion que ocurre en el 4nodo y una reaccidon de reduccion que ocurre en el
catodo.

En el anodo:
2H2, > 4H + 4¢e

En el catodo:
02+ 4H* + 4 » 2H20

En la reaccion de oxidacion los gases de hidrégeno producen iones de hidrégeno que viajan a
través de la membrana hacia el d&nodo, y los electrones que viajan a través de un circuito externo
hacia el catodo. Estas dos reacciones podrian ocurrir muy lentamente si la temperatura de
operacion es baja, alrededor de 80 “C, para un electrolito de membrana polimérica de una celda de
combustible. Asi, por estas razones los catalizadores son usados sobre ambos electrodos, el 4nodo
y el catodo, para incrementar la velocidad de cada una de las reacciones. Uno de los materiales
que se utiliza como catalizador es el platino, por ser el que mejor trabaja en los electrodos. El
producto final de las reacciones en la celda es: energia eléctrica, agua y un exceso de calor. A
continuacion, se describen los componentes de la PEMFC.

1.2.1 Ensamble membrana electrodo (MEA)

El 4nodo y el catodo estan separados cada uno del otro por medio del electrolito, en este caso la
membrana. El electrolito es el medio conductivo en el cual el flujo de corriente estd acompafiado
por el movimiento de materia, es decir el electrolito es la sustancia que sirve como puente para el
intercambio de iones entre el anodo y el catodo. La combinacion de anodo/membrana/catodo es
conocida como el ensamble membrana-electrodo, se encuentra empacada en forma de “sandwich”
de tres peliculas delgadas. La evolucion del ensamble membrana electrodo en un electrolito de
membrana polimérica de una celda de combustible ha variado a través de varias generaciones. El
original ensamble membrana/electrodo fue construido en 1960 para el programa espacial Géminis,
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por cada centimetro cuadrado de membrana se usaron 4 miligramos de Pt (4 mg/cm?). La
tecnologia actual varia con el fabricante, pero la cantidad de Pt utilizado ha disminuido de la
cantidad original de 4 mg/cm? a 0.5 mg/cm?. Esto representa un notable progreso en el desarrollo
de las celdas desde el programa Géminis, ya que la corriente producida era de 0.5 A por miligramo
de platino [7].

El ensamble, es el corazon de la celda de combustible y estd constituido por un electrolito
(membrana polimérica) en contacto con un anodo y un catodo poroso (electrodos) a cada lado.
Esto constituiria una monocelda, que se puede apilar en serie lo que formaria un apilado o “stack”.
Los diferentes gases, combustible y oxidante, pasan a través de la estructura de los difusores de
gas, los cuales estan hechos de papel o tela de carbon poroso. La funcion de estos difusores de gas
es facilitar el acceso directo y uniforme de los gases reactantes, hidrogeno y oxigeno, hacia las
capas catalizadoras sin tener la difusién de agua liquida.

1.2.2 Difusores de gas

Las llamadas capas de apoyo (difusores de gas), una al lado del 4nodo, la otra al lado del céatodo,
son usualmente hechas de papel carbon poroso o tela de carbon, con un espesor tipico de 300 pm.
Los difusores de gas tienen que ser hechos de un material, como el carbon, que pueda conducir los
electrones hacia fuera del &nodo y adentro del catodo. La naturaleza porosa de los difusores de gas
asegura la difusion eficaz de cada gas reactivo en el catalizador del ensamble membrana electrodo.
En este contexto la difusion se refiere al flujo de las moléculas de gas de la regién de alta
concentracion hacia una region de baja concentracion, el lado interno del d&nodo al lado de la capa
catalizadora donde el gas es consumido por la reaccion.

Los difusores de gas también ayudan en la administracién del agua durante el funcionamiento de
la celda de combustible; muy poca o mucha agua puede causar la interrupcion del funcionamiento
de la celda. Un correcto material en el difusor de gas permite una cantidad apropiada de vapor de
agua que alcance el ensamble membrana electrodo para mantener la membrana humedecida. El
material de la capa posterior también ayuda a que el agua liquida producida en el catodo abandone
la celda y este no sea “inundado”. Los difusores de gas estan a menudo himedos y recubiertos con
teflon para asegurar que algunos o la gran mayoria de los poros de la tela de carbon o papel de
carbon no se obstruyan con el agua, la cual prevendria la rapida difusion del gas que es necesaria
para una buena velocidad de la reaccion que ocurre en los electrodos.

1.2.3 Platos bipolares

Comprimido contra la superficie exterior de cada una de las tltimas capas esta una pieza de los
componentes de la celda, llamado plato, el cual a menudo tiene dos papeles que desempenar:
campo de flujo y colector de corriente. En una celda de combustible, estos dos platos son los
ultimos componentes que constituyen la celda.

Una de las funciones de cada colector de corriente es suministrar un medio de flujo para el gas. El
lado del colector que esta al lado de la tltima capa contiene canales maquinados. Los canales son
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usados para transportar los gases reactantes del punto de entrada de la celda de combustible a un
punto de salida del gas. Un buen disefio de los campos de flujo en el colector, asi como la anchura
y profundidad de los canales tendran un gran impacto sobre la efectividad de la distribucion
uniforme de los gases reactantes a través del area activa del ensamble membrana/electrodo. Los
campos de flujo también afectan el suministro de agua a la membrana ademdas remueven el agua
del catodo.

El segundo proposito para el que sirven los platos es el de colector de corriente. Los electrones
producidos por la oxidacion del hidrégeno deben ser conducidos a través del anodo, a través de la
capa posterior y a través del plato antes que puedan llegar al final de la celda, viajan a través de un
circuito externo y retornan a la celda a través del catodo del plato. Con la adicién de estos dos
puntos: campos de flujo y colector de corriente, la celda de combustible de membrana polimérica
estd completa. Solo la carga-contenedor del circuito externo, como un motor eléctrico, es requerida
para el flujo de corriente eléctrica.

Estos platos, deben de tener las siguientes caracteristicas: Altamente conductores eléctricos y
térmicos, muy estables en medios acidos, no permeable a los gases, livianos, delgados, fuertes y
de facil manejo para el maquinado de campos de flujo [8].

1.2.4 El catalizador

El catalizador se deposita sobre la membrana en forma de una pelicula delgada, esta tiene la
funcion de formar la llamada zona de las tres fases, es en esta region donde se lleva a cabo la
reaccion electroquimica que dara lugar a la transformacion de la energia quimica del combustible
directamente en energia eléctrica. La zona de las tres fases esta caracterizada por el contacto entre
el conductor i6nico/catalizador/conductor eléctrico, es precisamente esta area la que se desea
maximizar para obtener la mayor cantidad de reactivos interactuando y asi de esta manera producir
la mayor cantidad de energia eléctrica en la celda de combustible.

Las variables que mas influyen en la eficiencia de la capa catalitica son:

¢ Tipo de material.
e Me¢étodo de preparacion y depdsito del catalizador.
e Carga de Nafion® liquido.

1.3 Modelado de celdas de combustible

Es importante mencionar que un modelo matematico es tan exacto como las suposiciones que se
realicen acerca de €l. Por ejemplo, si se considera un proceso isotérmico o de flujo laminar, aunque
esto signifique la simplificacién del modelo, esta consideracion no permitira obtener resultados
precisos. Pero el hecho de hacer suposiciones (como la del voltaje constante, flujo laminar en los
gases, condiciones isobaricas o isotérmicas, etc.) no necesariamente quiere decir que el modelo
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esté errado, pero es importante tener en cuenta las suposiciones hechas para que asi se conozcan
las limitaciones del modelo realizado [6].

El modelo computarizado puede hacerse desde algunos de los componentes de las celdas hasta
celdas completas, solamente que éstas requieren mas tiempo y esfuerzo, a la fecha se realizan
arreglos de stack completos, incluyendo atin componentes auxiliares [9]. En los ultimos afios ha
sido evidente la necesidad de realizar investigacion abstracta o fenomenoldgica de los fendémenos
que ocurren dentro de la celda de combustible, mediante esta metodologia se busca mejorar el
conocimiento de los fendmenos o procesos que involucra la interaccion de cada una de las partes
que integran al sistema de estudio.

El crecimiento de las investigaciones a nivel mundial y el consecutivo incremento en la produccion
cientifica en las ultimas décadas se ve reflejado en el aumento de indicadores que permiten medir
el impacto de la actividad cientifica. A continuacidn se presentan una serie de graficas que ilustran
cémo a través del tiempo ha aumentado considerablemente el numero de articulos publicados al
afo en cuanto a los siguientes temas:

Numero de articulos referentes a celdas de combustible y qué revistas las han difundido.

. Cambio de la complejidad en el nimero de dimensiones modeladas a través del tiempo.

3. Analisis del interés prestado a cada uno de los componentes de las partes de la PEM y su
cambio a través del tiempo.

4. Analisis de los articulos publicados sobre stack y su comportamiento dinamico o de estado

estable.

N —

1.3.1 Analisis estadistico de articulos de PEMFC

En un analisis realizado con respecto al estado del arte referente al modelado matematico en celdas
de combustible, se observa que la cantidad de articulos publicados varia significativamente. Se
accedio a los documentos a través de la pagina de ScienceDirect (www.sciencedirect.com) y se
utilizaron sus herramientas para el andlisis. Se procedi6é a realizar una busqueda avanzada
utilizando la herramienta “Advanced search”, mostrada en un circulo en la figura 1.3

Huutl‘:r name H—Thm Journal/Book—

Fuel and Energy Abstracts

About this Journal Sample Issue Online

cle feed

new article alerts

Copyright © 2014 The Energy Institute. All rights reserved

Volume §5, Issue 4, Pages 305-396 (July 2014)

12) & < Downioad POFs | | B Export |

ued B

ily 2014 Editorial Board

Figura 1.3 Boton de busqueda avanzada en la pagina de Science Direct.

Universidad de Quintana Roo 9



SIMULACION NUMERICA DE UNA CELDA DE COMBUSTIBLE TIPO PEM DE DIMENSIONES MILIMETRICAS.

A partir de ahi, se ingresaron los conectores booleanos requeridos para realizar una busqueda
personalizada en el campo correspondiente en el apartado de “busqueda experto” (expert search),
que se encuentra marcado por la elipse roja en la figura 1.4. Las condiciones de busqueda se
llevaron a cabo utilizando conectores booleanos, mismos que se iran detallando conforme el
analisis se fue desarrollando.

sCIeTnCeIre! Journals | Books

[searcn aiifetos | [Author name | [tournai or book e

All Journals Books Reference Works Images Advanced search | Expert search

? Searchtps

Refine your search

¥ Joumals v Al

¥ Books My Favorites
Subscribed publications
Open Access articles

- All Sciences -

Figura 1.4 Cuadro de entrada de comandos para busqueda en el motor de Science Direct.

La figura 1.5 muestra el numero de articulos publicados en las revistas de interés. Las palabras
ingresadas en el campo de busqueda fueron “TITLE: (modeling or model and fuel cell)”. Esta
indicacion al motor de busqueda le instruye para que busque documentos que en su titulo tengan
las palabras modeling o model y que en el resto de la publicacion se busquen las palabras fuel cell.

1000
800
600 -
400 -
200 -
0 -
o o e & & & o &X' A N W4
é’z’é & @ & N é\é\ q\’bé\ e %’bo ‘&@\ a@\&% «@& oé® 0‘& «\Q’& 07’0 Qo\\(‘ o“&\\ e}\‘\%
ENI RN I ARSI S &S S O &
¥ 9 O < O Q& O X Q" O > > S N\ & &
S S SEFESERTSR OO N L & A &F &K S
S & &S NS PN S AN F FF & S E
Q}Q’ S & & O O & & & QQ G o < & >
< & & § & & LT P TS
7 A% & (& F I &L S o & N
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RN & N A SN SRS @
< N & v o‘§ S ¥ N
5 X & W

Figura 1.5 Nombres de articulos y revistas respecto a su nimero de publicaciones referentes al
temas de las celdas de combustible.

En la figura 1.5 se observa que el mayor nimero de publicaciones fueron registradas por la revista
“Fuel and Energy Abstracts, ISSN: 0140-6701”, pero esto es debido a que la revista se dedica a
resumir todos los aspectos cientificos, técnicos, comerciales y ambientales de los combustibles y
de la energia (http://www.journals.elsevier.com/fuel-and-energy-abstracts/). Las fuentes
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provienen de mds de 800 resiimenes de publicaciones internacionales, reportes especiales,
monografias, actas de congresos, estudios, y analisis estadisticos.

En el otro extremo, tenemos a la revista “Applied Thermal Engineering, ISSN: 1359-4311”, en la
cual segiin informacion publicada en el sitio Elsevier se dedica exclusivamente a fendmenos
relacionados con el transporte de calor y termodindmica. A pesar de publicar investigaciones
referentes al modelado de celdas de combustible, estas no son temas tnicos. Esta revista considera
temas como intercambiadores de calor, bombas de calor y plantas de refrigeracion, por mencionar
algunos temas.

En la figura 1.6, con los mismos resultados, se presenta la cantidad de articulos referentes al
modelado de celdas de combustible que han sido publicados a través de los afos, notandose un
gran incremento.

1200

1000
800 *
600
400

* &

200 '—‘—.—‘—‘Lr0

0 T T T T T T T T T T 1
1994 1996 1998 2000 2002 2004 2006 2008 2010 2012 2014 2016

Figura 1.6 Aumento de los articulos referentes al modelado matematico en celdas de combustible
respecto al afilo donde fueron publicados (busqueda realizada en 2013).

Se observa en la figura 1.6 como ha ido creciendo el interés en la investigacion de las celdas de
combustible. Es notable una pequefia disminucién en el nimero de publicaciones durante el 2014,
debido a que atin no se contaba con la actualizacion de acuerdo a la fecha realizada.

Posteriormente, modificando las palabras clave y utilizando el mismo motor de bisqueda, se refind
el sondeo en cuanto a la modelacion segin el nimero de dimensiones comprendidas en el anélisis,
de tal forma que en la figura 1.7 se presenta la informacion obtenida. Se observa el andlisis del
cambio a través de los afios de los modelos computacionales segin su nimero de dimensiones.
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Figura 1.7 Comparacion del nimero de articulos publicados sobre modelado matematico en
celdas de combustible en 1, 2 y 3 dimensiones.

En la figura 1.8 se muestra una comparacion del niimero de articulos publicados a través de los
afios de cada uno de los componentes de las PEMFC. También se puede observar que la mayor
parte de las investigaciones de los tltimos 5 afios se han enfocado en la capa difusora de gases
(Gas Diffusion Layer). Seguida muy de cerca por los articulos publicados sobre la capa catalitica
debido a su gran relevancia en la distribucion de los gases reactantes y manejo de la humedad,
mejoras en el contacto eléctrico entre el electrodo y la placa colectora de corriente lo cual favorece
la vida del ensamble y permite una mejor resistencia mecénica.

60
50
40 v /\
30 i \a
20 /\N
10 p .
0 o
1990 1995 2000 2005 2010 2015
—8—GDL —@— Membrane Catalyst Layer —@=—Flow Field

Figura 1.8 comparacion del nimero de articulos encontrados referentes a cada una de las partes
de la PEMFC.

En cuanto al arreglo tipo stack, figura 1.9, se observa que de acuerdo a las necesidades ha ido
variando la cantidad de articulos publicados y se puede afirmar que existe un renovado interés en
la simulacién de este tipo de arreglos, debido en parte a la capacidad aumentada de las
computadoras que llevan a cabo esta tarea.
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Figura 1.9 Numero de publicaciones referentes a arreglos tipo stack de PEMFCs por afio.

Finalmente en la figura 1.10 se presenta la busqueda con respecto a los distintos modelados
realizados en CC, abarcando el estado dinamico y estable a partir de sus ecuaciones
electroquimicas.

15
L 2

10

o o 2 o PPN @ Dynamic
> * - > H Steady

[ | [ | L 2 [ | H N

0 o obun®"g ¥ ¥ .
1995 2000 2005 2010 2015

Figura 1.10. Comparacion de los modelados de PEMFCs en los estados dinamico y estable
respecto al afio en que fueron hechas las publicaciones.

A partir de las estadisticas aqui presentada, es posible explicar el tema principal de este trabajo,
que se focaliza en la simulacion de los canales de flujo y el comportamiento de los gases reactantes
en la celda de combustible. En el siguiente capitulo, se analizan algunas de las funciones
principales del comportamiento de los fluidos en un elemento diferencial y de como se ha llegado
a ellas.
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CAPITULO 2

2.1 Simulacion y modelado

Al estar directamente relacionada la definicion de una reaccion termodindmicamente reversible (el
tipo deseado) con la reaccién en el electrodo y con el transporte de masa [10], es justificable hacer
la aseveracion de que, el estado Optimo de desempefio sera alcanzado solamente si se tiene un
perfil de flujo de fluidos adecuado.

La relacion que debe de existir para que se definan como reversibles las reacciones en el electrodo
respecto al transporte de masa es la siguiente:

ko > ky

Donde k, simboliza las reacciones en el electrodo y k; es el transporte de los reactivos
participantes.

Actualmente se utilizan programas computarizados de dindmica de fluidos para el estudio de los
procesos en la celda. Las modelaciones varian de un tipo de CC a otra, porque, aunque el
comportamiento sea bdsicamente el mismo, pueden tener diferencias clave (por ejemplo, el
transporte i6nico entre una PEMFC y una SOFC). Para facilitar la escritura del codigo
computacional de las condiciones de frontera, se utiliza el mismo numero de ecuaciones para
definirlas en cada una de las partes de la celda (entre 5 y 9 partes) y en el caso de que en alguna
parte se tenga una ecuacion no deseada, se puede resolver para deshacerse de ella utilizando las
técnicas numéricas apropiadas. Para cada parte individual deben de ser resueltas las ecuaciones
fundamentales de conservacion de masa, impulso, energia y especies [9]. Los fendmenos que se
llevan a cabo en cada uno de los componentes de una PEMFC son presentados en la Tabla 2.1.

Tabla 2.1 Componentes de una PEMFC y sus principales fenomenos, especies e influencia para su
desarrollo tecnologico.

Parte Influencia

Fendmenos presentes

Especies

Placas bipolares

Transporte de calor por conveccion a
través del flujo del fluido y cambios en
el valor de velocidad, concentracion y
presion de las especies.

Impacto econémico, afectacion directa
sobre el comportamiento de la
distribucion, caida de presion y
velocidad de los gases y del agua en
estado liquido.

Hidrogeno en el anodo, oxigeno y
nitrogeno en el catodo y agua en
fase

vapor y liquida en ambos lados,
ademas de protones a lo largo de
la membrana y CL.

Transporte de calor por conveccion a
través del flujo del fluido y cambios en

Difunde los gases, mejora el contacto
eléctrico entre el electrodo y la placa

Gases de vapor de agua, hidrogeno
en el anodo y oxigeno en el

Transferencia de calor por conduccion.
Su ecuacion de impulso debe incluir

Capa difusora de el valor de velocidad, concentracion y | colectora de corriente, favorece la vida | catodo.
gases. presion de las especies. del ensamble y permite una mejor
resistencia mecanica.
Conduccion protonica, arrastre electro- | Es ~ mecanicamente fuerte y | Agua (liquida y gaseosa), lones de
osmotico, difusion de agua y | quimicamente estable tanto en | hidrogeno y grupos sulfonicos.
Membrana permeabilidad hidraulica. | ambientes oxidantes como reductores.
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términos fuente debidos a esfuerzos de
arrastre dentro del electrolito.

. En esta ocurren todos los fenomenos | Permiten el acceso y eventual contacto | Electroctalizador (platino),
Capa catalitica presentes en las PEMFC. de los gases conductor electrénico, conductor
(electrodos) protonico (Nafion), vapor de agua

y gases reactantes (todo).

El anélisis quimico en cuanto a la conservacion de la materia, no es suficiente para explicar lo
ocurrido dentro de cada una de las partes una celda PEMFC, sino que son necesarios los siguientes
cinco tipos de ecuaciones gobernantes [6, 9, 11]:

Leyes de conservacion de masa, momento, energia, especies y carga.
Relaciones constitutivas de varios tipos de flujo.

Ecuaciones cinéticas para reacciones.

Relaciones de equilibrio.

Relaciones auxiliares o de apoyo incluyendo la definicion de variables.

SNk W=

En el libro PEM Fuel cells modeling and simulation using matlab (Modelado y simulacion de
celdas de combustible PEM) [6] se abordan, mds especificamente las formulas termodindmicas,
en cuyas consideraciones viene incluida la férmula de energia libre de Gibbs que es esencial para
el calculo de diferencia de potencial que es capaz de generar la celda y el analisis en materia de
electroquimica, transporte de carga, transporte de masa y transferencia de calor.

Para aplicar el modelado matematico a cada una de las partes, una vez que se conocen los
fenomenos y especies presentes en la parte analizada, entre otras consideraciones que varian
dependiendo a lo que se desee obtener, se adectian las férmulas, como se puede ver en la tabla 2.2.

Tabla 2.2 Aproximacion de analisis matematico y variaciones que pueden existir al simular una
PEM.

Numero de | Dinamico o | Cinética en | Fases en | Transporte de masa | Transporte de | Engrosamie | Balance de
dimensiones estable anodo y | éanodo y | (anodo y catodo) masa (electrolito) nto de la | energia
catodo catodo membrana
Una, dos o | Dindmico o | Expresiones Combinacién | Difusion efectiva de | Nernst-Planck + | Modelos Isotérmico
tres de estado | de tipo Tafel, | de gas y | Fick, Nernst-Planck, | Schlogl, Nernst- | empiricos o | o balance
dimensiones estable ecuaciones liquido. Nernst-Planck + | Planck + | termodinam | de energia
complejas de Schlogl, Maxwell- | Coeficiente de | icos. completo.
cinética  de Stefan arrastre, Maxwell
Butler- Stefan,  difusion
Volmer. efectiva de Fick.

Partiendo de esta informacion, se observa que existe una correlacion entre los distintos tipos de
celdas, sus partes y la manera en que se modela. Todas presentan los mismos principios basicos.
Por muy poderoso que sea el software de simulacion utilizado, es necesario que el usuario cuente
con los conocimientos necesarios; esto es, debido a que existe una fase de identificacion y
formulacion del problema en términos de los fenémenos fisicos y quimicos que necesitan ser
considerados [9].

Un buen entendimiento de la solucidon numérica también es crucial. Para demostrar esto, existen
tres conceptos matematicos que resultan utiles.
e Convergencia: Es la propiedad de un método numérico de producir una soluciéon que se
aproxime a la solucidn exacta, conforme el espaciado de la red y el tamafio del volumen de
control tiende a cero
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e Consistencia: Al aplicarse a un sistema numérico, produce sistemas de ecuaciones
algebraicas que se pueden demostrar ser equivalentes a la ecuacion de gubernatura original,
conforme el espaciado de la red tiende a cero.

e Estabilidad: La estabilidad esta asociada con la depuracion de errores conforme se ejecuta
el método numérico.

En la practica, resulta muy dificil lograr la convergencia; motivo por el cual se utiliza el teorema
de equivalencia de Lax, que establece que, para problemas lineales, una condiciéon necesaria y
suficiente para la convergencia, es que el método posea a su vez, consistencia y estabilidad [12].

La dinamica de fluidos computacionales (computational fluid dynamics, CFD), esta limitada por
el uso de ecuaciones lineales. Al utilizar ecuaciones no lineales, la consistencia y la estabilidad,
son partes necesarias pero no suficientes para lograr la convergencia.

La simulacion de CFD establece ecuaciones diferenciales a partir de un volumen de control finito
que, en el caso de la figura 2.1, generada para el tutorial, solo se aprecia en dos dimensiones, pero
la idea es formar volumenes que puedan ser evaluados individualmente e ir haciendo iteraciones
para hallar un punto de convergencia donde se solucione el modelo como un todo. La figura 2.1
muestra las pequenas divisiones hechas en la figura principal para que a través del analisis
computacional se llegue a una solucion convergente de todos los puntos.

Figura 2.1. Ejemplo de una malla de la seccion transversal de una celda de combustible.

Dos de los parametros que se deben de tener en cuenta para la generacion de la malla para una
geometria son el volumen de analisis, cuyas dimensiones determinan la precision del analisis y lo
demandante que pueda resultar el proceso de simulado. La precision de la malla es directamente
proporcional a la cantidad de nodos (intersecciones entre volimenes de control).

En la metodologia de volumenes de control finito, se deben de derivar las ecuaciones diferenciales
y establecer las condiciones limite para resolverlas para los campos de velocidad y de presion en
un flujo de fluido. Para comenzar con el modelado matematico de un fluido, es necesario partir de
un modelo diferencial en donde sea mas sencillo, es decir, brindar convergencia a nuestro modelo
matematico. Las ecuaciones que gobiernan el flujo de fluidos estan dadas por las leyes de
conservacion fisicas, las principales son:
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e Lamasa del fluido se conserva.

e La tasa de cambio del impulso es igual a la suma de las fuerzas en una particula de
fluido (segunda ley de Newton).

e La tasa de cambio de la energia es igual a la suma de la entrada de calor y el trabajo
realizado en la particula de fluido (primera ley de la termodinamica).

2.2 Ecuacion de continuidad

En la figura 2.2 se muestra la parte diferencial de una particula de fluido que atin conserva todas
las propiedades “¢” [12].

s |
(x, y? z)_[\L dz
____________ E
N \‘E
ox
Z
y\T_,

X

S

Figura 2.2 volumen de control para una particula de fluido.

Se define a la ecuacidn de continuidad como:

. . d .,
Mentrada — Msalida = amelemento Ecuacion 2.1

Incremento de masa en un punto diferencial.

Para este balance de masa, se posiciona a pu, pvy pw en el centro del elemento y posteriormente
cada uno de eso productos sera tratado como una sola variable. Al ser la densidad una funcién no
lineal se utilizara el teorema de Taylor para alcanzar una mejor aproximacion a su comportamiento
real. Siendo el volumen de control propuesto un elemento diferencial, considerando como
suficientes solamente los primeros dos términos de la serie. Por ejemplo, la presion en las caras E
y W pueden ser representadas como:

91
ax 2 . . . .
Aproximacion a la formula de densidad mediante el teorema de Taylor.

op1 .y
p— £E xYp+ Ox Ecuacion 2.2
Conservacion de la masa en tres dimensiones

Tomando en cuenta que la tasa de incremento en el elemento es igual a la tasa neta de flujo en el
fluido, se tiene que la tasa de incremento de masa en volumen de fluido es:

Universidad de Quintana Roo 17



SIMULACION NUMERICA DE UNA CELDA DE COMBUSTIBLE TIPO PEM DE DIMENSIONES MILIMETRICAS.

2 (pox8ysz) = L (8x852) Ecuacion 2.3

Incremento de masa por unidad de volumen.

Ahora, es necesario conocer el flujo masico de fluido a través de una de las caras del elemento,
dada por el producto de la densidad, el area y la velocidad de la componente perpendicular a la
superficie, es decir;

m=pXV XA Ecuacion 2.4
Flujo masico en funcion de la densidad.

Donde p es la densidad, V es la resultante de la velocidad y A es el 4rea donde pasa el flujo. Esto
se demuestra facilmente con un analisis dimensional.

[Q

s ] - m3 X xm ] Ecuacion 2.5

Comprobacion dimensional de la veracidad de la ecuacion 2.4.
Posteriormente, se descomponen cada una de las variables en funcidn de los vectores unitarios, de
tal forma que las velocidades en x, y y z sean u, v y w respectivamente. Desarrollando los
productos y estableciendo que los flujos dirigidos hacia el elemento producen un incremento de

masa y reciben un signo positivo, a aquellos flujos que salen del elemento se les asigna un numero
negativo.

Figura 2.3 Tasa de incremento de masa en cada una de las caras de nuestro elemento diferencial.

La tasa de incremento de masa es igualada con los flujos masicos a través de las caras del elemento:

% (6x8yéz) = (pu - aﬂ . 6x) 8yéz — (pu +— apu : 6x) 8yéz
dpv dpv
+ (pv - O_E(Sy) 6xdz — (pv +— 6 > 6y> 6x6z

+ (pw — ?E 52) oxdy — (pw + ?E 62) 6xdy Ecuacion 2.6

Incremento de masa en un punto diferencial en funcion de los flujos masicos.
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Se divide ambos lados de la ecuacidn entre el volumen del elemento:
op _ (pu _ 1 _(Pr 1 pv 1 _(Pr 1 pw _ 1 _ (¥
at (Sx Zapu) (6x+zapu)+(6y Zapv) (8y+26’0v)+(8z Zapw) (82 +
% apw) Ecuacion 2.7

Simplificacion de la ecuacion 2.6.

Reduciendo términos semejantes e igualando a cero.

9p + 9(pu) + (0pv) + 207 _

ot ot ot ot Ecuacion 2.8

Simplificacion de la ecuacion 2.7.

En una notacion vectorial, mas compacta:
% + div(pV) =0 Ecuacion 2.8
Forma final de la ecuacion (flujo compresible).

De esta forma se obtiene la ecuacion de continuidad para flujo compresible en un punto. Para un
flujo incompresible, la densidad es constante (no varia respecto al tiempo) por lo que la ecuacion
es:

div(pV) =0 Ecuacién 2.8
Forma final de la ecuacion (flujo incompresible).

2.3 Conservacion de momentum

Suponiendo que se desconoce el campo de velocidad o el campo de presion en un flujo
incompresible; esto se puede realizar a través de ecuaciones diferenciales dando paso a tres
ecuaciones basadas en las tres incognitas de las componentes de la velocidad [12].

Las ecuaciones de conservacion de la energia y de impulso establecen los cambios en las
propiedades de las particulas del fluido. Cada propiedad depende de la posicion (x, y, z) de la
particula y del tiempo ¢. Se define a ¢ como la propiedad que se desea analizar del elemento
diferencial.

El cambio de la propiedad ¢ respecto al tiempo por unidad de masa puede ser escrita como L;—Ty se

puede desglosar de la siguiente manera.

Db _ 04 dbdx | dbdy | dddz

= Ecuacion 2.
Dt at ox t dy t dz t cuacio 9

Sabiendo que a las particulas siguen el flujo, se puede afirmar que dx/dt=u, dy/dt=v y dz/dt=w.
Por lo que su resultante serd igual a V.

b _ 09, 9 0k, 0b_ 03¢ .
e ot T8 TV T Wo, T +V.grad ¢ Ecuacion 2.10
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En el caso de la conservacion de la masa, es necesario conocer los cambios por unidad de volumen,
- D . . . .

por lo que se multiplica a D—cf por la densidad (esta ecuacion representa el cambio de la propiedad

por unidad de masa).

D b | - .,
p D—cf =p (a—f +V.grad cb) Ecuacion 2.11

Las formas mas utiles de las leyes de conservacion para la computacion de flujo de fluidos
comprenden los cambios de una propiedad de flujo para un elemento estacionario en el espacio.
La relacion existente entre la derivada de la propiedad ¢, que sigue a un particula de fluido, y una
tasa de cambio de ¢ para un elemento de fluido, se desarrolla a continuacion.

Recordando la ecuaciéon de continuidad para flujo compresible (Ecuacion 2.8)
% + div(pV) Ecuacion 2.12

Y generalizando para representar cualquier cambio en la propiedad del fluido, queda la ecuacion
de esta forma.

% + div(pdV) Ecuacion 2.13

La formula 2.13 expresa la tasa de cambio de ¢ por unidad de volumen mas el flujo neto ¢ fuera
del elemento por unidad de volumen. La ecuacion se reescribe para mostrar su relacion con la tasa
de cambio de alguna magnitud fisica de ¢.

2.4. Estrategia de solucién Fluent

El programa Fluent combina el modelado matematico en una interfaz amigable que analiza los
elementos utilizando el método de volumenes de control finitos. En Fluent existen dos tipos de
solucionadores disponibles: aquellos basados en la presion y aquellos basados en la densidad. El
solucionador basado en presion, toma el momentum y la presion (o la correccion de presion) como
variables primarias. El arreglo de algoritmos de presion-velocidad es derivado de una reformacion
de la ecuacion de continuidad [11].

A su vez, dos algoritmos estan disponibles para resolver el solucionador basado en presion: el

solucionador segregado (corrige las ecuaciones de presion y momentum secuencialmente) y el
solucionador acoplado (Resuelve presion y momentum simultdneamente).
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Figura 2.4 Diagrama de solucion por el método segregado [11].

2.5 Estrategia de simulacion general

Existen tres partes en el proceso de modelado matematico cuando se utiliza CFD.

e El pre-procesamiento, que comprende el modelado del cuerpo sé6lido y la generacion del
mallado.

e El solucionador (donde se aplican las ecuaciones de transporte y se resuelven las
ecuaciones para cada nodo de la malla).

e El post-procesamiento, donde se analizan los resultados obtenidos.
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Solucionador

Pre-procesamiento

Modelado de solido Generado de malla * Ecuaciones de transporte o
* Modelos fisicos.

Masa Turbulencia
Combustion

Impulso

Energia

Configuraciones del * Ecuaciones de estado. -
F * Apoyo con modelos fisicos £OnaSmouiles
solucionador. : ; Malla dinamica.

= Propiedades de los materiales
* Condiciones de frontera.
= Condiciones iniciales.

Post-procesamiento

Figura 2.5 Partes del proceso de solucionado del modelo.

Un aspecto muy importante que debe tomarse en cuenta es el del dominio computacional que sera
evaluado, es decir, el mallado. El mallado es la forma de representar las regiones de interés para
el analisis de un fluido o de un solido.

En el mallado, también se puede incurrir en errores que lleven a interpretaciones incorrectas de los
resultados. Si no se pone el tamafio lo suficientemente pequefio de malla en el lugar de interés, se
puede terminar con una respuesta poco satisfactoria, en cambio, si se excede el nimero de nodos
en un lugar donde no se desea hacer un andlisis mas profundo, se terminard con un tiempo de
computacion excesivamente largo que podria haber sido acortado.

Al término del modelado, se puede hacer una validacion experimental para corroborar que los
valores obtenidos pertenezcan a magnitudes dentro del rango de la realidad.

1. Seleccidon del modelo.
2. Adecuacion del modelo.
3. Validacion del modelo.

Para validar el modelado matematico de las celdas de combustible, los datos deben de proceder de
informacion experimental. En caso de que existan variaciones por minimas que sean, estas tienen
que ser puestas a prueba y en caso de no existir la informacion previa se deben de realizar las
pruebas pertinentes, como se observa en el diagrama de flujo de la Figura 2.6.
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Figura 2.6. Algoritmo de operacion para la validacion de un modelo.
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CAPITULO 3

3.1 Simulacion de una celda de dimensiones y geometria
convencionales

En este capitulo se presenta la simulacion de una celda de combustible mediante el programa
Fluent, se realiza una malla que incluye todas las partes de una celda de combustible, asimismo,
servira para tener la celda convencional como punto de referencia respecto al prototipo de la celda.

La geometria creada para el modelado y simulacién es para una mono celda de un solo canal
basado en el tutorial 2004 de PEMFC de FLUENT. A continuacion se describe el proceso de
simulacion de una mono celda tipo PEM de un solo canal de contra flujo. Las dimensiones de esta
celda son 2.4 x 2.88 x 125 mm en direcciones x, y y z respectivamente. El area de seccion
transversal del ensamble se observa en la figura 3.1. Esta celda tiene mallados distintos en las
distintas partes, una mayor densidad donde se requiere de mayor precision. En total son 143, 589
nodos (puntos de conexion entre volumenes de control), considerados suficientes por el tutorial
para el alcance de la convergencia. La malla, desde luego tiene distintas zonas que se deben de
definir como las distintas partes de la celda.

Canales de flujo

t

Colectores de

corriente —»| Membrana de electrolito

Figura 3.1. Malla que representa la division de la geometria para la aplicacion de la solucién por
medio de volumenes finitos.

Se hace énfasis en la seccion donde se encuentra la capa catalitica. Notese que los canales de flujo
estan dispuestos directamente sobre los electrodos y, por causa de las dimensiones no se muestran
las capas de difusion de gases y cataliticas.

3.1.1 Iniciar Fluent

Para comenzar, se abre el software Ansys Fluent 14.5 y se procede a cargar la malla en la
modalidad de 3D con el marcador de doble precision estando verificado, tal como muestra la
Figura 3.2.
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Figura 3.2. Primera ventana que se observa al abrir el programa Fluent.

Se puede iniciar Fluent en el Parallel mode que sirve para utilizar todos los nucleos del procesador,
en el caso de esta tesis se trabaja con un Intel 17-4500U que cuenta con 2 nucleos virtuales y 2
reales, asi que el procesador en cuestion puede soportar hasta 4 procesos.

Hay que tener cuidado de no activar la casilla que marca Meshing Mode (Modo de Mallado) que
nos impedird hacer el andlisis, esta modalidad del programa es solamente para definir fronteras y
propiedades de la geometria proporcionada.

3.1.2 Leer la malla.

Se abre el archivo de malla (mesh) que tiene extension .msh al desplegar las opciones de archivos
(file) que aparecen en la barra de tareas. Se verifica la malla mediante un andlisis de la malla
siempre, el cual debe de realizarse para verificar la integridad de la malla y en especial, verificar
que el volumen de control minimo sea un niumero positivo.

Una vez cargada la malla, esta puede visualizarse marcando las opciones de la pestafia
Display>Mesh, la cual abrird una ventana como la que se muestra en la Figura 3.3.

Mesh Display E
Options Edge Type Surfaces g=

[ Nodes wall-sides:001
Edges wall—sides:ﬂZB
[JFaces wall-sides:025
— wall-sides:026
[]partitions wall-sides:027
Shrink Factor ﬁ:::ﬁ:nﬁ:
| 0 | 20 wall-terminal-c

Surface Mame Pattern

New Surface ~

Match
Surface Types =

Outline | | Interior &xis ”~
clip-surf
exhaust-fan
fan v

Colors. .. Close Help

Figura 3.3.- Ment de presentacion de la malla.

Al seleccionar la opcion de Edges (bordes), todos los tipos y seleccionar todos los bordes existentes

en la malla, y dar click al boton display. Se mostrara en la pantalla una malla igual a la de la Figura
3.4.
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Interrupting...
Interrupting client...
Done .

>

Figura 3.4.- Interfaz de Fluent que muestra la cara frontal de la malla para simulacion de una
ceda de combustible.

3.2 Definir el modelo

Se debe de cargar el modelo para PEMFCs que se define desde la interfaz escrita al ingresar el
texto “/define/models/addonmodule 3”. Esto se hace para cargar las ecuaciones estdndar utilizadas
en la resolucion de modelos de celdas de combustible. Si la carga se realizd correctamente, se
desplegara el mensaje “Addon Module: fuelcells2.2...loaded!”. El calculo del area de la superficie
de la membrana para el post-procesamiento es igual al area de la superficie del cdtodo, misma que
ha sido nombrada wall-terminal-c.

En la pestafia de Report, en la barra de tareas, se selecciona la opcion Result reports. Se notara que
ha cambiado la ventana mds cercana a la malla. Al realizar doble click en la opcidon Projected
areas se pueden ver las opciones. A continuacion, se selecciona la opcion “Y™ para la direccion
de la proyeccion y se selecciona a “wall-terminal-c” como la superficie. Para finalizar, elegir la
opcion “compute” en la parte inferior izquierda de la ventana emergente. El resultado en este caso
es 3x107*m? como se muestra en la ventana de Projected Surface Areas en la Figura 3.5.
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I = Projected Surface Areas I

Projection Direction Surfaces E||=

wall-sides ~
wall-sides: 001
wall-sides: 023
wall-sides: 025

) . wall-sides: 026
Min Feature Size (mm) wall-sides:037

0.024 wall-sides: 028
wall-terminal-a
Area (m2) [g.0003 e

Close Help

Figura 3.5.- Ventana de areas proyectadas.

Para tener un mejor post-proceso, se permite a las UDS-2 y UDS-3 ser post-procesadas en medios
solidos y liquidos. Para realizar este paso, se selecciona en la barra de tareas el elemento
Define>User defined>Scalars y se cambia la pestafia de solution zones a all zones, tal y como se
muestra en la Figura 3.6 y aqui se pueden definir condiciones iniciales y propiedades invariantes
de los materiales y flujos.

| User-Defined Scalars

Mumber of User-Defined Scalars | 4 =

-

[Jinlet Diffusion

UDS Index [ g -
-

w | Edit..

User-Defined Scalars Options

Solution Zones | 5| zones

Flusx Function uds_flux::fuelcells v

OK Cancel Help

Figura 3.6.- Opciones de escalares definidos por el usuario.

3.2.1 Configuracion del modelo

En la ventana izquierda de la pantalla, en las opciones de “solution setup” se encuentra la opcion
para configurar el modelo y se puede acceder a ella dando doble clic sobre la frase Fuel Cells and
Electrolysis, Figura 3.7.
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Figura 3.7 Opciones de modelos disponibles.
En la ventana subsecuente aparece una lista de los modelos disponibles.

Fuel Cell and Electrolysis Models [ x |
[¥]Enable Fuel Cell Model

Model IParametErs Eledmlybel Cathudel .ﬂdvanczdl REponsl

Models Options Under-R 1 Factors
(@) PEMFC Joule Heating Saturation Source
DSOFC REacﬁnn Heating 0.1
o E=mmize Electrochemistry Sources

Butler-Volmer Rate psterContonk

Membrane Water Transport
[mMultiphase

[ ] Multicomponent Diffusion

[ Anisotropic E-Conductivity in Porous Electrode

| 0K | |Apply‘ |Reset| ‘Defaultl |Canoe\| | Help ‘

Figura 3.8.- Definicion del modelo de una PEM en Fluent.

Para esta configuracion se pueden seguir los siguientes pasos en el modelo a la celda de
combustible:

Se elige la pestafia Anode (Anodo) como se muestra en la figura 3.8.

Se selecciona en Anode Zone Type (Tipos de zona del 4nodo) la opcidon de current
collector (colector de corriente) y se define como current-a dando un click sobre esa
opcion y después en el boton Apply.

N —
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=0 e

12.

13.
14.

15.

16.

1.
2.
3.

Se selecciona Flow Channel (canal de flujo) en el mismo apartado (Anode Zone Type)
y se define dando un click sobre la opcion channel-a y después en el boton Apply.

Se selecciona Porous Electrode (también conocida como GDL o capa difusora de
gases) y se define seleccionando la opcion gdl-a y después en el botdon Apply.

Se selecciona Catalyst Layer (capa catalitica) y selecciona catalyst-c en la caja de
seleccion de zona(s).

Se selecciona la pestaia Electrolyte.

Seleccione membrane de la lista de seleccion de la(s) zonas(s) de membrana.

Se accede la pestaiia Cathode.

Se escoge Current Collector en la caja de grupo Cathode Zone y defina a current-c.

. Se escoge Flow Channel de la seccion de tipo de zona de catodo (Cathode Zone Type)

y selecciona channel-c como el canal de flujo.

. Se selecciona Porous Electrode de la seccidon de tipo de zona de catodo (Cathode Zone

Type) y seleccione gdl-c como la capa de difusion de gases.

Se elige Catalyst Layer de la seccion de tipo de zona de catodo (Cathode Zone Type) y
después se define a catalyst-c como el canal de flujo.

Se selecciona la pestaia de reportes.

Se especifica el valor del area proyectada de la union electrodo-membrana en 0.0003
m? (valor obtenido anteriormente, en el paso 2)

Se selecciona wall-terminal-a de la lista de seleccion de anodo y se selecciona wall-
terminal-c de la lista de seleccion de catodo.

Dé un click en “ok” para cerrar la ventana de opciones de PEMFC.FLUENT informara
que se ha activado automaticamente la ecuacion de energia. Para su conveniencia, el
modelo de PEMFC también activara el transporte de especies y creara materiales
predefinidos.

3.2.2 Condiciones de operacién

En la barra de tareas, se selecciona Define>OperatingConditions.
Se ingresa una presion de operacion de 200 kPa.
Se da clic en “ok” para cerrar el panel de operaciones de condiciones de operacion.

3.2.2 Condiciones de frontera

En la barra de tareas, se selecciona Define>BoundaryConditions...
Hay varias zonas que deben de ser especificadas en el panel de condiciones de frontera. Estas
comprenden el voltaje en las terminales del catodo y &nodo, asi como los flujos de entrada y salida.

Configuracion de las condiciones de frontera para wall-terminal-a.

a. Se accede a la pestafia Thermal en la ventana que se activa al dar clic en el boton
“Edit” y se ingresan 353 K (= 80°C)
b. Se selecciona la pestafia de UDS.
i. Se selecciona Specified Value de la lista de seleccion de User-Defined
Scalar Boundary Value.
ii. Se ingresa 0 como potencial eléctrico en la caja de grupo de User-Defined
Scalar Boundary Value.
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2. Esta condicion de frontera representa una terminal puesta a tierra.

a.

[98)

Se selecciona “ok” para cerrar el panel Wall.

Configuracion de las condiciones de frontera para wall-terminal-c.

4. A ésta superficie, el voltaje es mantenido en un valor constante positivo.

a.
b.

Se abre la pestafia Thermal e ingrese 353 K en temperatura.
Se da un click en la pestana de UDS.
i. Se selecciona Specified Value de la lista de opciones de Electric Potential
en la caja de grupo Scalar Boundary Condition.
ii. Ingrese 0.75 como potencial eléctrico en la caja del grupo User Defined
Scalar Boundary Value.

5. Esta condicion de frontera representa una terminal que opera a 0.75 volts.

i. Se daun click en “OK” para cerrar el panel Wall.

Para calcular una curva de polarizacion, se debe variar el potencial eléctrico del cétodo,
comenzando de un voltaje cercano al de circuito abierto e ir decreciendo gradualmente,
convergiendo en la solucion cada vez que el valor sea cambiado.

1. Configuracion de las condiciones de frontera para la entrada de flujo de gas en el anodo,

inlet-a.

2. En esta entrada, ingresa un flujo de hidrogeno humidificado hacia la celda de combustible.
Ningtn liquido ingresa en el canal.

a.

b.
c.

c.

f.

Se ingresa 6.0 x107 kg/s para la tasa de flujo masico y 0 para la presion
manométrica inicial/ flujo supersoénico.

Se selecciona la pestaia Thermal e ingrese 353 K como temperatura.

Se selecciona la pestafia Species y se configuran las fracciones de masa de h2, 02 y
h20 en 0.8., 0.0 y 0.2, respectivamente.

Se selecciona la pestaiia de UDS vy seleccione Specified Value de la lista de
seleccion de Water Satruration en la caja de grupo de User-Defined Scalar
Boundary Condition.

Se ingresa 0 para la saturacion de agua en la caja de grupo de User-Defined Scalar
Boundary Value.

Se da click en “OK” para cerrar el panel de ingreso de flujo masico.

3. Configuracion de las condiciones de frontera para el flujo de gas en el catodo, inlet-c.

a.
b.
c.

d.

Se ingresan 5.0 x10® kg/s como tasa de flujo masico.

Se selecciona la pestaia Thermal e ingrese 353 K para temperatura total.

Se da un click en la pestafa Species y configure las fracciones de masa de h2, 02 y
h20 en 0.0, 0.2 y 0.1, respectivamente.

Se da un click en la pestafia de UDS y seleccione Specified Value de la lista de
seleccion de Water Satruration en la caja de grupo de User-Defined Scalar
Boundary Condition.

Se ingresa 0 para la saturacion de agua en la caja de grupo de User-Defined Scalar
Boundary Value.

Click en “OK” para cerrar el panel de ingreso de flujo masico.

4. Configuracion de las condiciones de frontera para la salida de gas en el d&nodo, outlet-a.
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a. Se daun click en la pestana Thermal e ingrese 353 K en Backflow Total
temperatura.
b. Click en “OK” para cerrar el panel.

5. Para configurar las condiciones de frontera del gas que sale del catodo, se copian las
condiciones de frontera de outlet-a en outlet-c.

3.2.3 Controles de la solucion

Las configuraciones predeterminadas del solucionador, no son suficientes para alcanzar una
solucion convergente, asi que las siguientes modificaciones deben de ser realizadas.

1. En la ventana izquierda, bajo las opciones de Solution se elige la opcion Solution Controls y
bajo la caja de grupo de under relaxation factor se configura la presion en 0.7, momentum en
0.3, potencial protonico en 0.95 y contenido de agua en 0.95.

2. Modificar las configuraciones Multigrid.

a. Bajo la misma opcion, se dirige a la opcion Advanced que aparece marcada con una
elipse roja en la Figura 3.9. Se observa que se abre una ventana como la de la figura
[3.10]. Se selecciona F-Cycle de la lista de opciones de todas las ecuaciones (es
necesario desplazarse hacia abajo para configurar todas las ecuaciones).
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Figura 3.9 Opciones avanzadas de los controles de solucion.

3. Seingresa 0.001 Para la restriccion de terminacion para hidrogeno, oxigeno, agua y saturacion
de agua por igual.

4. Se selecciona BCGSTAB como método de estabilizacion para h2, 02, h20, saturacion de agua,
potencial eléctrico y potencial protdnico.
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5. Se ingresa 0.0001 como restriccion de terminacion para los potenciales eléctrico y protonico.
6. Incremente el valor de ciclos maximos en la caja de grupo Algebraic Multigrid Controls.
7. Se daun click en OK para cerrar el panel.
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Figura 3.10 Controles de solucion avanzadas.

Se activa la opcion de graficar los residuales. En la ventana izquierda, bajo la leyenda Solutions,
se elige la opcion Monitors. El modelo de PEMFC desactiva automaticamente la verificacion de
convergencia para todas las ecuaciones.

Inicializar la solucion. Directamente bajo la opcion de Monitors, se encuentra la opcion de Solution
Initialization, o bien se puede acceder a la configuracion en la barra de tareas en
Solve>Initialize>Initialize y sera enviado al mismo lugar. Se ingresa una temperatura en 353 K.
Se da click una vez el boton Apply. Se da click en el botén Init y cierre el panel de inicializacion
de la solucion.

Se guarda el archivo y datos como pem-single-channel.cas.gz y pem-single-channel.dat.gz
mediante las opciones de la barra de tareas en File>Write>Case & Data. En caso de que se haya
abierto FLUENT en la modalidad en paralelo, se iniciard una sesion en paralelo para el archivo
abierto, asi que necesitara abrir el archivo que guardé en el paso anterior.

Se le solicitan 200 iteraciones al programa. Los valores residuales de la solucion decaeran a valores
aceptables. Se va a la barra de tareas y se siguen las opciones de Solve>Run calculation. La grafica
de solucion residual debera ser como la de la Figura 3.11. La corriente promedio se muestra en la
consola al final de cada iteracion. Al final de las iteraciones, la densidad de corriente reportada
serd de aproximadamente 0.324 4/cm?.
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Figura 3.11.- En la ventana de la consola, se muestra la densidad de corriente entre catodo y
anodo correspondiente con el valor esperado.

3.3. Post-procesamiento

Para crear superficie para el post-procesamiento, una vez terminadas las iteraciones, es necesario
especificar una superficie que corte transversalmente a la celda en un punto especifico.

Se selecciona de la barra de tareas Surface>Iso-Surface y se sigue el siguiente procedimiento:

a) Se selecciona Mesh y Z-Coordinate de las listas de opciones bajo Surface of Constant.

b) Se da un click en el boton Compute.

c) Se ingresan 62.5 para los iso-valores (en milimietros).

d) Se nombra plane-xy a la nueva superficie.

e) Se da click en crear.

f) De manera similar, es necesario crear otra superficie a lo largo de la celda de combustible.
Esta superficie debe de ser con la coordenada X constante y con valor de 1.2. Se nombra a
esta superficie como plano-yz.

g) Se cierra el panel de iso-superficie.

Para crear vectores personalizados para mostrar, en el lado izquierdo de la ventana, bajo el titulo
Results, aparece la opcion Graphics and Animations. A continuacion, se va a la opcion Vectors en
la ventana del grupo Graphics dando doble clic sobre ella.

a) Se da un click en CustomVectors para abrir el panel de vectores personalizados.

b) Se nombra current-flux-density al nuevo vector.

c) Se selecciona User Defined Memory y X Current Flux Density del componente X en las
listas desplegables.
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d) Se selecciona User Defined Memory y Y Current Flux Density del componente Y en las
listas desplegables.

e) Se selecciona User Defined Memory y Z Current Flux Density del componente Z en las
listas desplegables.

f) Se da un click en Define y se cierra el panel de vectores personalizados.

g) Se selecciona current-flux-density de la lista desplegable Vectors.

h) Se selecciona Filledarrow de la lista desplegable Style.

1) Elegir el boton Vector Options para abrir el panel de opciones de vector.

j) Ingrese 0.5 en Scale Head.

k) Se selecciona Apply y se cierra el panel de opciones de vector.

1) Se selecciona User-Defined Memory y Current Flux Density Magnitude como color de las
listas desplegables.

m) Se activa Draw Mesh en la lista de opciones para abrir el panel de la Malla.

La Figura 3.12 muestra los resultados obtenidos de densidad de corriente y su campo de
distribucion.

Figura 3.12 Densidades de corriente en una celda de combustible.

Se puede observar que la maxima densidad de corriente se da en las regiones entre canales. Las
unidades de la grafica estan dadas en 4/m?.
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CAPITULO 4

Simulacion de celda de dimensiones milimétricas

La celda propuesta se disefio y analizd, contempla las entradas de los gases reactantes a los
costados del difusor con objetivo de tener un mejor transporte de masa de los canales al electrodo.
La figura 4.1 muestra la geometria y malla generada en Gambit.

Figura 4.1 Diseio propuesto de celda de combustible.

A partir de los datos de la simulacion de la celda desarrollada en capitulo anterior podemos concluir
que las densidades de corriente mas altas se presentan en la zona donde interactian la capa difusora
de gases y el electrodo (véase la figura 3.12). En la nueva celda, se introducira el flujo de gases
directamente en la capa difusora de gases y se pretende que haya una mejor distribucion de la
presion de los gases reactantes y, por lo tanto, una mejoria en la densidad de corriente obtenida.
Asimismo, al no tener los canales a través del electrodo, se puede prescindir de gran parte de los
mismos, reduciendo el costo. La figura 4.2 muestra los resultados obtenidos en vectores de
velocidad para el disefio de CC propuesto. Esta geometria fue mallada de forma automatica por la
herramienta en el programa Fluent, quedando con 524,024 nodos (casi cuatro veces mas que en la
malla del tutorial) para asegurar la condicion de independencia de la malla.

Figura 4.2 Vectores de velocidad coloreados segun la densidad de corriente (A/mZ) en el corte
transversal a la mitad de la celda.
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Asi como se abord6 en el capitulo 3, el area donde se analiza es el punto medio del largo de toda
la celda. En la figura 4.1 observamos el comportamiento de la densidad de corriente respecto al
voltaje bajo dos condiciones de frontera, las cuales son: 0.50 V 'y 0.75 V.

Se observa que la mayor parte de la conduccion eléctrica, se da precisamente en el punto en donde
convergen la capa difusora y el electrodo, tal y como sucedia en la celda anterior. Asimismo,
podemos efectuar un andlisis sobre la longitud total de la celda, que nos muestre el comportamiento
de la densidad de corriente (figura 4.3).

c)

Figura 4.3 Vectores de velocidad coloreados segun la densidad de corriente (A/mz) a lo largo de
toda la celda de combustible.

De forma analoga a la que analizamos el desempefio de la celda de canal individual, analizamos
nuestra propuesta, comenzando con la generacion de una curva de polarizacion en la que
verificaremos la densidad de corriente en amperes por metro cuadrado respecto al voltaje en el
colector de corriente del catodo. La densidad de corriente se adquiere del programa en cuanto se
alcance una convergencia en las soluciones de la corriente que fluye en las terminales colectoras.
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Grafica 4.4 Curva de polarizacion de una celda de combustible con canales de alimentacion de
0, y H, directa en la GDL.

Una vez convenido el valor para la densidad de corriente debemos de repetir el proceso suponiendo
distintos potenciales para poder generar una curva de polarizacion, tal y como la de la figura 4.4,
que muestra en el eje de las abscisas la densidad de corriente | A/mZ] y el potencial eléctrico [V]
en catodo y anodo.

Al comparar el comportamiento de la curva de polarizacion con la de las pruebas experimentales
se corroboraron comportamientos similares en la curva de polarizacion [13].

Para poder analizar el transporte de especies ocurrido en nuestra celda se pueden tomar zonas
significativas y evaluar los parametros que deseemos. Uno de los mas importantes es el andlisis de
densidad de corriente, que mediremos en la mitad de la seccion transversal, para lo cual podemos
generar una “iso-superficie” exactamente en el area que vamos a analizar. En este caso, el centro
de la malla coincide con el origen, lo que ahorra trabajo pero, si no lo fuera, tenemos una
herramienta que posee Fluent que nos permite analizar la geometria. La ruta para acceder a ella
Barra de tareas > Surface > Iso Surface. Dentro de la ventana emergente de la iso-superficie que,
como su nombre lo indica (o por lo menos el prefijo “iso”) Es una superficie de una propiedad
invariable (se pueden seleccionar cualidades fisicas en vez de solo la malla), se selecciona la
opcion mesh o grid (malla) y se selecciona el eje sobre el cual se quiere analizar (si se requiere una
superficie de andlisis x-y se define como constante la z). Para esta tesis, todos los puntos medios
coinciden sobre el origen.

Ya terminada la simulacion podemos desplegar vectores personalizados para la propiedad de la

densidad del flujo de corriente (current-flux-density) sobre la iso-superficie que hemos generado
para la cara x-y y poder asi ver el corte de seccion transversal en el area que seleccionamos.
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Figura 4.5 analisis de densidad de corriente en la mitad de la celda.

De la figura 4.5 podemos inferir que la méxima densidad de corriente se encuentra en la interfaz
de los vértices del electrodo con la GDL, las unidades de la grafica aparecen en A/mz. Asimismo

podemos analizar el flujo de especies en los canales al generar una iso-superficie en su interior,
figura 4.6.

Figura 4.6 Representacion de la iso-superficie (en negro) que corta sobre el plano yz a la celda de
combustible.

Asumiendo un comportamiento simétrico en ambos pares de canales de flujo, una iso superficie
vertical (de x constante) nos debe de bastar para ver el comportamiento del transporte de especies
en el interior de los canales de hidrogeno y oxigeno, posicionada a la mitad del canal de flujo, con
coordenada x = —3.024 X 10~*m que, en una representacion isométrica se veria como la de la
figura 4.6. Nuevamente en la ventana de la izquierda nos posicionamos en la seccion de resultados
y graphics and animations, pero esta vez en vez de vectores seleccionaremos la opcion contours.
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Figura 4.7 Analisis del perfil de flujo de H, en el plano yz.

En la figura 4.7 podemos ver el decremento en la concentracion de H, conforme de consume en la
capa catalitica, lo que aparece como un gradiente de color al acercarse a la misma. Cabe mencionar
que se ha redimensionado la representacion de la celda de combustible en los ejes y y z para poder
notar el cambio.

CONCLUSIONES

En esta tesis se realizo la simulaciéon numérica de una celda de combustible tipo PEM de
dimensiones milimétricas, mediante el software CFD FLUENT-ANSYS y la generacion de la
malla en GAMBIT. El disefio de la celda no solo es diferente por dimensiones, también el
ordenamiento del colector de corriente es diferente en comparacion con las celdas convencionales.
Mediante la simulacion se determiné la densidad de corriente en funcion del potencial global, en
1ma

m2’
El objetivo general fue cubierto al estudiar las condiciones de los fenomenos internos de la celda
milimétrica. De manera especial se debe resaltar que la maxima densidad de corriente se encuentra
en la interfaz de los vértices del electrodo con la capa difusora, lo cual permite tomar decisiones
futuras de diseno para una mejor distribucion de corriente, por ejemplo, incluir la distribucion de
dos cables planos y/o posicionar el cable directamente sobre la capa catalitica. Como perspectivas
futuras también hay que mencionar que la validacion experimental es importante para mantener la
estrategia de simulacion como herramienta de disefio de celdas milimétricas, debido a ciertas
asunciones hechas para reducir las exigencias en las iteraciones que se hacen para obtener
convergencia en los datos, tales como un comportamiento isobdrico en ciertas partes de la celda,
hidratacion constante de la celda, etc., podrian limitar la precision de la simulacion. Estas mismas
condiciones son dificiles de medir en condiciones de laboratorio debido al reducido espacio en el
que se llevan a cabo las reacciones y transporte de especies.

una curva de polarizacion en estado estable la corriente maxima alcanzada es de 1.26 X 10~
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