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-Y qué se quemard en vez de carbon?
-Agua! -respondio Ciro Smith.

Agual -exclamo Pencroff-. jAgua para calentar las calderas de los
vapores v de las locomotoras, agua para calentar el agua!

-Si, amigo mio -repuso Ciro Smith-; agua descompuesta sin duda por la
clectricidad 'y que llegard a ser entonces una fuerza poderosa y
manecjable... creo que el agua se usard un dia como combustible, que el
hidrogeno vy el oxigeno que la constituyen, utilizados aislada y
simultineamente, producirdn una fuente de calor y de luz magotable y
de una mtensidad mucho mayor que la de la hulla... El agua es el

carbon del porvenir.
Julio Verne
LA ISLA MISTERIOSA
(1875)
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4. Glosario

NASA (Acrénimo en inglés de National Aeronautics and Space Administration; Administracion
Nacional de Aeronautica y del Espacio de los Estados Unidos)

PEMFC (Acréonimo en inglés de Proton Exchange Membrane Fuel Cells; Pilas de combustible de
membrana de intercambio protdnico, también conocidas como Polymeric Electrolyte
Membrane Fuel Cells; Pilas de Combustible de Membrana de Electrolito Polimérico)

DMFC (Direc Methanol Fuel Cells); Pilas de combustible de metanol directo

RFC (Regenerative Fuel Cells) Pilas de combustible reversibles o regenerativas,
AFC (Alkaline Fuel Cells) Pilas de combustible alcalinas,

PAFC (Phosphoric Acid Fuel Cells) Pilas de combustible de acido fosférico,

MCFC (Molten Carbonate Fuell Cells) Pilas de combustible de carbonatos fundidos,
SOFC (Solid Oxide Fuel Cells) Pilas de combustible de éxido sdlido,

Crossover (Efecto por el que algunas moléculas de hidrégeno circulan a través de la membrana
de intercambio protdnico desde el anodo hasta el catodo, donde se combinan con el oxigeno
sin proporcionar electrones al circuito eléctrico externo)

GDL (Acrénimo en inglés de Gas Diffusion Layer)
MEA (Acréonimo en inglés de Membrane Electrode Assembly).

OCV (Acrénimo en inglés de Open Circuit Voltage; potencial de circuito abierto)

Stack (Del inglés Fuel Cell Stack, apilamiento de varias monoceldas de combustible
interconectandolas en serie y/o paralelo con el fin de obtener el potencial y la intensidad de
corriente deseados)

Back diffusion (Fendmeno por el que el agua circula desde el catodo hacia el anodo
difundiéndose a través de la membrana)

CFD (Acrénimo en inglés de Computacional Fluid Dynamics; Dindmica de Fluidos
Computacional)
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Volumen de control (Técnica de analisis que consiste en la aplicacién de las leyes basicas de
conservacién para un determinado volumen fijo, con respecto a un sistema de referencia,
separado del exterior por la superficie de control)

Flooding (Efecto que consiste en el bloqueo del acceso de los reactivos a las capas cataliticas
mediante el agua en fase liquida. También se conoce como inundacidn)

SSF (Acronimo en inglés de Serpentine-single flow field; canal de flujo simple de tipo serpentin)
MVF (Método de Volumenes Finitos)

CAD (Acronimo en inglés de Computer Aided Design; Disefio Asistido por Ordenador)

STL (StereoLithography; Archivo de estereolitografia),

Rib (Espacio entre dos canales adyacentes)

Cross-leakage flow (Flujo de gas por conveccidn bajo rib)

MPH (Modelos con seccién transversal del canal en posicidn horizontal, Cy < Cy)

MPV (Modelos con seccion transversal del canal en posicidn vertical, Cy > Cy)

HDFF (Acrénimo en inglés de Homogeneous Distribution Flow Field; Campo de Flujo con
Distribucion Homogénea)

SFF (Acronimo en inglés de Serpentine Flow Field, Campo de flujo tipo Serpentin)
CNC (Acrénimo de Control Numérico por Computador)

CAM (Acréonimo en inglés de Computer Aided Manufacturing; Fabricacion Asistida por
ordenador)

IGES (Acrénimo en inglés de Initial Graphics Exchange Specification; Especificacion para
Intercambio Inicial de Graficos)

Starvation (Fenomeno por el que se genera corriente eléctrica con un aporte de gases
inadecuado (pobre), de manera que el platino y el carbén soportado sobre las capas cataliticas
de la pila pierden parte de su funcionalidad. También se conoce como inanicidn)
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CAPITULO 1: Obijetivos y contenido de la
tesis

1.1. Objetivos

La actual crisis de los combustibles fésiles hace necesaria la busqueda de nuevas alternativas
energéticas. La mayoria de los esfuerzos se dirigen hacia la obtencion de energias baratas,
renovables y no contaminantes que puedan ser producidas por todos los paises, eliminando asi
los monopolios. Una de las que se perfila con mas futuro es el hidrégeno, por su elevada
eficiencia energética, la ausencia de emisiones contaminantes, y la reduccién de la
dependencia energética que ello supondria para las naciones. Sin olvidar que, el hidrogeno,
por su caracter de vector energético, sélo puede ser considerado limpio si proviene a su vez de
fuentes de energia limpias.

Las pilas de combustible se presentan hoy dia como una de las alternativas de generacién de
energia limpia mds adecuadas vy, entre ellas, las pilas de combustible de membrana de
intercambio protdnico o membrana de electrolito polimérico (PEMFC). Estas producen energia
eléctrica por conversion electroquimica del hidrégeno y el oxigeno en agua. En la actualidad,
muchos de los esfuerzos en investigacidn se centran en el desarrollo de PEMFC mas eficientes
con un menor coste.

Aunque son muchos los factores que intervienen en la eficiencia de una PEMFC, cada vez mas
estudios analizan la influencia de las diferentes variables geométricas relacionadas con los
canales de flujo por los que circulan el hidrégeno y el oxigeno. Es precisamente este ambito en
el que se centra este proyecto de tesis, siendo sus objetivos mas importantes:

a) Elaboracién de un procedimiento para la simulacién numérica de prototipos de pila de
combustible de tipo PEM mediante el software STAR-CD, estableciendo asi una
metodologia de trabajo que permita el estudio sistematico de la influencia de las
distintas variables de operacién en el rendimiento de dichas pilas, reduciendo al
maximo los tiempos del proceso sin disminuir la precisidn del célculo.

b) Analisis de la influencia que la geometria de los canales de flujo de las placas tiene
sobre las condiciones de funcionamiento de las pilas de combustible de tipo PEM vy
sobre su rendimiento.

c) Desarrollo de una geometria éptima de canales de flujo para placas de pilas de
combustible de tipo PEM, que proporcione un rendimiento global éptimo al sistema,
permitiendo una homogeneizacion de las condiciones de operacién a lo largo de toda
la superficie reactiva y, por tanto, un aumento de la vida util de la MEA (Membrane
Electrode Assembly).
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1.2. Contenido de la tesis

El segundo capitulo de este proyecto de tesis tiene por objetivo establecer una visién global de
lo que son las pilas de combustible, de cdmo funcionan y de cuales son las leyes que rigen este
funcionamiento, centrandose en las denominadas pilas de combustible de tipo PEM.

En el capitulo 3 se describe el modelo matematico utilizado para el desarrollo de este proyecto
de tesis. Un modelo matematico avanzado con capacidad para resolver simultdneamente las
ecuaciones de conservacion de la masa, conservacion de la cantidad de movimiento,
conservacién de la energia y conservacién de las especies quimicas teniendo en cuenta los
efectos de las reacciones electroquimicas que se suceden en el interior de la pila,
imprescindible para el modelado computacional de las complejidades fisicas asociadas a las
pilas de combustible de tipo PEM.

El objetivo del Capitulo 4 es la elaboracién de un procedimiento optimizado para la simulacién
numérica de prototipos de pila de combustible de tipo PEM mediante un software comercial
de fluidodindmica computacional, estableciendo asi una metodologia de trabajo que permita
el estudio sistematico de la influencia de las distintas variables de operacién en el rendimiento
de una pila de combustible de tipo PEM, reduciendo al maximo los tiempos del proceso pero
sin disminuir la precisién del célculo.

En el Capitulo 5 se presenta una recopilacién de los resultados mas importantes de los
estudios realizados en los Ultimos afos relacionados con la influencia de los diferentes
pardmetros geométricos de los canales de flujo en el rendimiento global de una pila de
combustible de tipo PEM.

El Capitulo 6 esta dedicado al estudio de la influencia de la configuracion de la seccidn
transversal del canal de flujo en el funcionamiento de una pila de combustible de tipo PEM con
canales de flujo de tipo serpentin. Para ello, se han analizado diez modelos con canales de flujo
de tipo serpentin con relaciones de altura/anchura del canal diferentes, manteniendo
constantes el resto de parametros geométricos y las condiciones de operacién de la pila.

Para finalizar, el Capitulo 7 describe una propuesta de geometria de canales de flujo que
proporcione un rendimiento global éptimo al sistema a través de de la homogeneizacién de las
condiciones de operacién a lo largo de toda la superficie reactiva, incluyendo tanto los
resultados de las simulaciones numéricas realizadas como los resultados experimentales
obtenidos en el laboratorio sobre varios prototipos fabricados. Ademas, se indican las lineas a
seguir en futuros trabajos de investigacion.
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CAPITULO 2: Introduccidn

2.1. Antecedentes

Desde el ultimo tercio del siglo XIX, los combustibles fdsiles (petrdleo, carbén y gas natural)
son la energia primaria mdas importante del mundo. Practicamente todas las actividades
econdmicas, a nivel mundial, se sustentan en ellos como fuente energética. En 2009, por
primera vez desde 1982, el consumo mundial de energia primaria se redujo en un 1,1% v,
aunque continta perdiendo cuota de mercado, el petrdleo sigue siendo el combustible
principal (34,8% del consumo mundial de energia primaria), mientras que la participacién del
carbdn en el consumo global fue la mayor desde 1970 [1].

Al igual que el resto de combustibles fésiles, el petréleo es un recurso natural no renovable,
por lo que existe la posibilidad del agotamiento de las reservas en el futuro. Se estima que al
ritmo de consumo actual queda petréleo para unos 40 anos [2].

En la actualidad, los combustibles fésiles cubren casi el 88% de la demanda energética
mundial, que se estima en mas de 11.000 millones de toneladas equivalentes de petréleo. Esta
gran dependencia de los combustibles fdsiles tiene importantes repercusiones tanto
econémicas como ambientales. La produccién localizada en unas pocas naciones del mundo
permite que sean factores politicos los que la gobiernen, provocando la volatilidad de unos
precios impuestos por un mercado oscilante e imprevisible. Por otra parte, el ritmo de
agotamiento de las reservas provocard el aumento progresivo de los precios, permitiendo que
puedan llegar hasta niveles tales que afecten al desarrollo econdmico global.

En cuanto a las repercusiones ambientales, los productos resultantes de la quema de los
diferentes combustibles fdsiles producen diferentes efectos medioambientales negativos tales
como lluvia acida, contaminacidn por particulas (cenizas) y el calentamiento global entre otros.
Por otra parte, el reciente incidente nuclear en Japdn a causa del seismo de grado 9 en la
escala de Richter y el posterior tsunami, han impulsado un profundo debate sobre los riesgos
de la energia nuclear, desviando la atencién hacia otras alternativas energéticas.

Por tanto, dado que el modelo energético actual basado fundamentalmente en los
combustibles fésiles es insostenible y que la energia atémica puede no ser la opcidn mas
adecuada, los paises siguen buscando otras alternativas, centrando sus esfuerzos en la
obtencidn de energias baratas, renovables y no contaminantes que puedan ser producidas por
todos los paises eliminando asi los monopolios.

Una de las alternativas que con mas fuerza se perfila como la respuesta al problema del uso de
los combustibles fésiles es el uso del hidrégeno. En este sentido, aunque se estan realizado
importantes avances tecnoldgicos, la implantaciéon de una economia basada en el hidrégeno
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no es inmediata y aun requiere dar respuesta a importantes retos tecnolégicos, econémicos y
sociales.

Barreras a la tecnologia del hidrégeno

Hay que recordar que el hidrégeno no es una fuente de energia sino un vector energético, es
decir, de él podemos obtener energia, pero no sin transformacion previa. El hidréogeno,
aunque es muy abundante, no se encuentra en estado libre, sino combinado con otros
elementos formando compuestos como los hidrocarburos o el agua, por lo que debe ser
obtenido a partir de dichos compuestos mediante diferentes procesos de transformacion.
Actualmente el hidrégeno necesario en la industria se obtiene extrayéndolo de combustibles
fosiles o mediante electrolisis (rotura de moléculas de agua con electricidad). Este ultimo
proceso, aun siendo el de menor rendimiento energético (1,02 kJ de H, por kJ de electricidad a
25 °C) [3] es el mas respetuoso con el medio ambiente puesto que los Unicos productos del
proceso son oxigeno e hidréogeno. Asi, el hidrégeno obtenido serd tan limpio como los sea la
energia primaria utilizada para su obtencion. De la produccién total actual de hidrégeno, un
48% se obtiene a partir del gas natural, un 30% a partir del petréleo, un 18% a partir del
carbén y sélo un 4% a partir de procesos de electrolisis. Ademas, todavia mas del 70% del
hidrégeno producido es utilizado en aplicaciones quimicas y no energéticas. A pesar de este
panorama de dependencia de los combustibles fdsiles, la tendencia actual apunta a un
desarrollo de la tecnologia que permita aumentar la eficiencia de los procesos de obtencion
del hidrégeno de forma sostenible y mds ecoldgica.

El almacenamiento del hidrégeno producido es otra barrera por superar ya que, debido a su
baja densidad energética, para alimentar procesos con alta demanda energética son
necesarios volumenes de hidréogeno muy grandes. Como ejemplo, el proceso de licuefaccién
del hidrégeno puede suponer un consumo de energia de hasta el 30% de la energia contenida
en el hidrégeno almacenado. Asi, en la actualidad se investiga el desarrollo de tanques de alta
presién, adsorbentes porosos e hidruros metalicos que permitan almacenar cantidades
suficientes de este compuesto en espacios mas reducidos con un menor consumo de energia.

A pesar del alto consumo de energia tanto en la obtencion como en el acondicionamiento para
el almacenamiento y en el transporte de hidrégeno, si éste se produce de forma racional y
sostenible a partir de energias renovables, el proceso sera siempre rentable [4], tanto desde
un punto de vista medioambiental como de liberacién de las naciones de los monopolios
energéticos.

Usos del hidrégeno

El hidrégeno producido se puede utilizar directamente como fuente de energia (combustién) o
transformandolo en electricidad (reaccién electroquimica) por medio de las llamadas pilas de
combustible. La combustién directa de hidrégeno para la generacion de electricidad mediante
turbinas de gas y ciclos combinados o como combustible de motores ofrece ventajas frente a
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los combustibles fésiles. Estas se centran en las elevadas eficacias que pueden alcanzarse
(aumentos del rendimiento del 25-30% con respecto a los motores equivalentes en gasolina) y
en que el Unico producto de su combustidn es vapor de agua, estando exento de NO, (si se
controla la temperatura para inhibir la reaccion entre el nitrégeno y el oxigeno atmosféricos) y
de CO,, evitando la contribucidn al calentamiento global.

En opinidn del ingeniero Stephen A. Ciatti del Centro de I+D de Tecnologia del Transporte de
Argonne, lllinois (Transportation Technology R&D Center) [5], “los motores de combustion
interna alimentados por hidrégeno constituyen una tecnologia econdmica a corto plazo y
pueden ser el catalizador para construir una infraestructura del hidrégeno para las pilas de
combustible".

2.2. Pilas de combustible

Las pilas de combustible son dispositivos electroquimicos que convierten directamente la
energia quimica de un combustible en electricidad. A diferencia de las baterias, que son
dispositivos de almacenamiento de energia, las pilas de combustible proporcionan energia de
manera continua mientras se mantenga la alimentacién de los reactivos. En el caso de pilas
que utilizan hidrégeno como combustible y oxigeno como oxidante, los Unicos subproductos
son el calor de la reaccién y agua.

La Figura 2-1 muestra un esquema basico de una pila de combustible de hidrégeno. Esta se
compone principalmente de dos electrodos (que contienen un catalizador) separados por un
electrolito.

Electrodo
(Anodo))<

2'?

) Electrodo
B ) (Cétodo)

/*\

@@ Q- @
vy
9

| Q’ 2H,0
Electrolito
L A

Figura 2-1. Esquema de funcionamiento de una pila de combustible de hidrégeno
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Un electrolito o electrdlito es una sustancia que contiene iones libres y que se comporta como
un medio conductor eléctrico. En una pila de combustible el hidrégeno entra en contacto con
el catalizador del electrodo en el dnodo y se descompone en protones y electrones. Los
electrones circulan a través del electrodo hacia un circuito externo realizando un trabajo
eléctrico, mientras que los protones son conducidos a través del electrolito desde el dnodo
hacia el catodo. En el catodo el oxigeno reacciona con los protones y electrones llegados desde
el dnodo formando agua. Las reacciones basicas que se producen en el anodo y cdtodo son
respectivamente:

2.) 2H, <> 4H" +4e”

(2.2) O, +4H" +4e” <> 2H,0

La alta eficiencia de las pilas de combustible y las perspectivas de generacién de electricidad
sin emisiones han convertido a las pilas de combustible en serias candidatas a sustituir a los
motores de combustion interna en los vehiculos de transporte. Esta eficiencia radica en que,
como en un reactor electroquimico, la pila de combustible produce energia eléctrica cuando
convierte el hidrégeno y el oxigeno en vapor de agua a temperatura baja, mientras que en un
motor de combustidn interna la mayor parte de la energia generada en la combustién se
pierde en forma de calor, que se cede al medio ambiente, y sélo una fraccion muy pequefia de
esa energia se convierte en energia mecanica util.

Por otra parte, en los ultimos afios se estd extendiendo el uso de pilas de combustible en
aplicaciones de generacién remota de energia, sustituyendo a las baterias convencionales que
presentan una disponibilidad mas reducida debido a la baja relacion tiempo de alimentacion
[tiempo de recarga.

2.2.1. Historia

Aungue ya en 1802 Sir Humphry Davy construyé una pila de combustible (C | H,O, HNO; | O, |
C), la falta de documentacion de los resultados obtenidos en dicho experimento sitia en 1839
el descubrimiento del principio basico de la pila de combustible por el quimico aleman
Christian Friedrich Schonbein, quién publicé su articulo sobre la pila de combustible de
hidrégeno y oxigeno en el “Philosophical Magazine”. Casi al mismo tiempo, el inglés Sir William
Grove, al que se le conoce como el padre de la pila de combustible, estuvo trabajando en
diferentes conexiones serie y paralelo para su potente bateria de platino-zinc.

En un articulo publicado el mismo afio y también en el “Philosophical Magazine”, Sir Grove
apuntaba la posibilidad de la reaccién de hidréogeno y oxigeno en presencia de un electrolito
para producir electricidad [6].

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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En 1842 Grove presentd su primera pila de combustible en todos sus detalles. La Figura 2-2
muestra un esquema de la celda electrolitica presentada. Esta pila, que fue el primer prototipo
de una pila de combustible de dacido fosfdrico, fue utilizada en los primeros telégrafos
americanos (1840-1860). Su segunda pila fue la predecesora de las modernas pilas de
combustible. Basd sus experimentos en el hecho de que haciendo circular una corriente
eléctrica a través del agua ésta se disocia en oxigeno e hidrégeno. Entonces Grove traté de
invertir la reaccién, combinando oxigeno e hidrégeno para producir electricidad y agua. Esta es
la base de una pila de combustible.

oy

Current

Iy g™

Figura 2-2. Celda electrolitica de Grove. 1842

Aunque tanto W.illiam Grove como Christian Friedrich Schonbein originalmente la
denominaron “bateria de gas”, en 1889, Ludwig Mond y Charles Langer le asignaron el término
actual de pila de combustible. En 1932, el ingeniero Francis T. Bacon disefié una pila de
combustible con los electrodos mds baratos (sustituyendo Pt por Ni) y con un electrolito
mucho menos corrosivo (hidroxido potasico en lugar de acido sulfurico), pero fue en 1959
cuando Bacon demostrd un uso practico de las pilas de combustible, construyendo un sistema
estacionario de 5 kW capaz de impulsar una maquina de soldar. En Octubre de 1959, Harry
Karl lhrig, un ingeniero de la Allis-Chalmers Manufacturing Company, presenté un tractor de 20
CV como el primer vehiculo impulsado por un sistema de pila de combustible.

Debido a la facil accesibilidad y grandes cantidades de petréleo y a la invencién del motor de
combustidn interna (Carl Friedrich Benz y Gottlieb Daimler), las pilas de combustible fueron
olvidadas hasta mediados del siglo XX. El verdadero interés en la pila de combustible como
generador de energia eléctrica practico, llegd a comienzos de los afios 60 cuando la NASA
(Acronimo en inglés de National Aeronautics and Space Administration; Administracion
Nacional de Aeronautica y del Espacio de los Estados Unidos) decidié usar pilas de combustible
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en los vehiculos espaciales, ya que el uso de reactores nucleares era un riesgo demasiado
elevado y las baterias o paneles solares necesarios eran demasiado grandes.

Actualmente la electricidad y el agua potable para la tripulacién del Space Shuttle se generan
mediante pilas de combustible de tipo alcalino. El disefio de Bacon fue elegido por la NASA
para las fuentes de alimentacién en la misidn Apolo y para los STS Shuttle Orbiters. Durante los
primeros anos 60 General Electric fabricd sistemas de alimentacidn basados en pilas de
combustible de membrana de intercambio proténico o PEMFC (Acrénimo en inglés de Proton
Exchange Membrane Fuel Cells, también conocidas como Polymeric Electrolyte Membrane Fuel
Cells; Pilas de Combustible de Membrana de Electrolito Polimérico) para los proyectos de la
Gemini y Apolo. General Electric también utilizé los principios de la pila de Bacon como base
para sus disenos.

A pesar de su éxito en programas espaciales, estos sistemas se limitaron a aplicaciones
especiales, donde el coste no era un problema. Fue la primera crisis del petréleo en 1973
guién condujo al segundo renacimiento de las pilas de combustible, centrandose el interés en
grandes plantas basadas en pilas de alta temperatura. El Profesor Karl Kordesch de la
Universidad de Graz (Austria) fue uno de los pioneros en este campo. Junto con sus
colaboradores desarrollé en los afios 70 una motocicleta y un automovil propulsado por una
pila de combustible alcalina [7].

A finales de los afios 80 y principios de los 90, las pilas de combustible se convirtieron en una
opcion real para uso mas amplio. Varias innovaciones, catalizadores con menos platino y
electrodos de pelicula fina redujeron su coste, haciendo que el desarrollo de sistemas PEMFC
para otras aplicaciones comenzara a ser realista. Aunque ya en 1905 Friedrich Wilhelm
Ostwald y Walther Hermann Nernst (Premios Nobel de Quimica en 1909 y 1920
respectivamente) presentaron una teoria general sobre las pilas de combustible, fue Gerhard
Ertl, ganador del Premio Nobel de Quimica en 2007, el descubridor del funcionamiento de las
pilas de combustible.

2.2.2. Tipos de pilas de combustible

Generalmente las pilas de combustible se clasifican atendiendo al tipo de electrolito que
utilizan. Esta clasificacidon no sélo determina el tipo de electrolito que emplean sino el tipo de
reacciones electroquimicas que tienen lugar en la pila, el tipo de catalizadores necesarios, el
rango de temperaturas de operacién de la pila o el tipo de combustible a utilizar entre otras
caracteristicas. Asi, las pilas de combustible se pueden clasificar en:

e Pilas de combustible de membrana de intercambio proténico PEMFC (Proton Exchange
Membrane Fuel Cells)

0 Pilas de combustible de metanol directo, DMFC (Direc Methanol Fuel Cells)

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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0 Pilas de combustible reversibles o regenerativas, RFC (Regenerative Fuel Cells)
e Pilas de combustible alcalinas, AFC (Alkaline Fuel Cells)
e Pilas de combustible de acido fosfdrico, PAFC (Phosphoric Acid Fuel Cells)
e Pilas de combustible de carbonatos fundidos, MCFC (Molten Carbonate Fuell Cells)
e Pilas de combustible de dxido sélido, SOFC (Solid Oxide Fuel Cells)

Segln la temperatura de operacion, las pilas de combustible también se pueden clasificar
como sigue:

e Pilas de baja temperatura (alrededor de 80 °C)

0 PEMFC
0 DMEFC
o0 AFC

e Pilas de temperatura media (alrededor de 200 °C)
0 PAFC

e Pilas de alta temperatura (entre 650 °C y 1000 °C)
0 MCFC
0 SOFC

En general, las pilas de combustible de baja temperatura son mas adecuadas para aplicaciones
de transporte (10-200 kW), aplicaciones estacionarias de baja potencia (hasta 5 kW) y
aplicaciones portatiles. Las pilas de combustible de temperatura media son adecuadas para
aplicaciones estacionarias de hasta 10 MW, mientras que las pilas de combustible de alta
temperatura son mds adecuadas para aplicaciones estacionarias en donde la potencia
demandada puede llegar hasta los 100 MW [8].

2.2.2.1. Pilas de combustible de membrana de intercambio
proténico PEMFC (Proton Exchange Membrane Fuel Cells)

Las pilas de combustible PEMFC, también llamadas de membrana de electrolito polimérico,
ofrecen una alta densidad de potencia por unidad de peso y volumen en comparacién con
otros tipos de pilas. El electrolito utilizado es un polimero sélido (acido perfluorosulfénico) y
los electrodos son finas capas de carbdn poroso que contienen el catalizador (normalmente
platino). Estas pilas sélo necesitan ser alimentadas con hidrégeno y oxigeno (o aire) para
operar, obteniéndose agua y calor como Unicos subproductos. La temperatura de operacion de
estas pilas de combustible es relativamente baja (40-80 °C), lo que favorece un arranque mas
rapido (menos tiempo de calentamiento) y una durabilidad mayor de sus componentes. Sin
embargo, a estas temperaturas el catalizador necesario para separar los electrones y protones
suele ser un metal noble (platino) que aumenta considerablemente el coste global del sistema.
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Ademas, el platino es extremadamente sensible al envenenamiento por CO, por lo que cuando
el combustible es un alcohol (metanol) o un derivado de un hidrocarburo es necesario un
pretratamiento para reducir el contenido de CO del mismo, lo que incrementa el coste. En la
actualidad se estdn desarrollando catalizadores de rutenio, que son mas resistentes a la
contaminacion por CO.

Tanto el reducido tiempo de arranque como la alta relacién potencia/peso convierte a las pilas
de combustible de tipo PEM como las mas adecuadas para aplicaciones de transporte
(automoviles y autobuses), estacionarias de baja potencia y portatiles. Sin embargo, el
almacenamiento de hidrégeno sigue siendo un importante obstaculo para el desarrollo de las
aplicaciones en transporte. La mayoria de vehiculos que utilizan pila de combustible de
hidrégeno almacenan el combustible en forma de gas comprimido. A causa de la baja densidad
de energia del hidrégeno, es dificil almacenar suficiente gas a bordo como para recorrer la
misma distancia que los vehiculos con motor de gasolina. Aunque se podrian utilizar
combustibles liquidos (metanol, etanol, hidrocarburos) para aumentar la densidad de energia 'y
reducir asi la necesidad de almacenamiento, los vehiculos necesitarian de un sistema para
obtener el hidrogeno a partir del combustible liquido (reformador). Este requisito aumentaria
el coste y el mantenimiento de los vehiculos. Ademas el reformado también libera didxido de
carbono (un gas de efecto invernadero), aunque en cantidad mucho menor que la emitida por
los motores de gasolina actuales.

La Figura 2-3 representa un esquema de funcionamiento de una pila de combustible de tipo
PEM.

Figura 2-3. Esquema de funcionamiento de una pila de combustible de tipo PEMFC
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Las reacciones en el dnodo y cdtodo son respectivamente:

(2.3) H, <> 2H" +2e”
1 s -
~0,+2H"+2¢" <> H,0
(2.4) 2

2.2.2.2. Pilas de combustible de metanol directo, DMFC (Direct
Methanol Fuel Cells)
Las pilas de metanol directo son una variante de las pilas de tipo PEM en las que el

combustible es una disolucion de metanol. Las reacciones en el anodo y catodo son
respectivamente:

(2.5) CH,OH +H,0 - CO, +6H" +6e"

202+6H*+6e‘ < 3H,0

(2.6)

La Figura 2-4 representa un esquema de funcionamiento de una pila de combustible de
metanol directo DMFC.

Figura 2-4. Esquema de funcionamiento de una pila de combustible de tipo DMFC
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La principal ventaja frente a las pilas alimentadas por hidrégeno puro es que se evita el
problema del almacenamiento del combustible, ya que el metanol tiene una densidad de
energia superior al hidrégeno gas, aunque menor que la de la gasolina. Ademas, por ser un
liguido como la gasolina, el metanol es mads facil de transportar y distribuir con Ia
infraestructura actualmente disponible.

La pila de metanol directo es un sistema adaptable a numerosas aplicaciones, desde milivatios
hasta kilovatios, ya sean portatiles o estacionarias. Al igual que las pilas alimentadas con
hidrégeno puro, las DMFC trabajan a temperaturas bajas (tiempo de encendido reducido) y
proporcionan altas densidades de potencia en comparacién con otras pilas.

2.2.2.3. Pilas de combustible reversibles o regenerativas, RFC
(Regenerative Fuel Cells)

Las pilas de combustible reversibles o regenerativas son una variante de las pilas de membrana
de intercambio protdnico (PEMFC) que pueden funcionar como pila de combustible o como
electrolizador en funcidn de las necesidades. De esta forma, se evita uno de los principales
inconvenientes de las fuentes de energia renovables: que su disponibilidad no siempre
coincide con la demanda de energia. Asi, la pila de combustible reversible actia como un
electrolizador para generar gas hidrégeno a partir del agua cuando se genera un exceso de
electricidad con recursos renovables. Este gas hidrégeno se almacena para cuando la energia
renovable no esté disponible. La pila de combustible reversible funcionara entonces como una
pila de combustible tradicional, utilizando el hidrégeno almacenado para generar electricidad.
Esta tecnologia de pilas de combustible es aln relativamente joven y estd siendo desarrollado
por la NASA entre otros [9].

2.2.2.4. Pilas de combustible alcalinas, AFC (Alkaline Fuel Cells)

Las pilas de combustible alcalinas fueron una de las primeras que se desarrollaron.
Concretamente para utilizarlas en el programa espacial de la NASA como fuente de energia
eléctrica y agua a bordo de las naves espaciales. Estas pilas de combustible utilizan una
solucién de hidréxido de potasio como electrolito y pueden utilizar una variedad de metales no
preciosos como catalizador tanto en el anodo como en el catodo, lo que reduce el coste en
este apartado. La Figura 2-5 muestra un esquema de funcionamiento de una pila AFC, en la
gue la reaccion que se produce en el anodo es:

27 H, +20H" <> 2H,0 + 2¢~

Los electrones liberados en el dnodo reaccionan en el catodo con el oxigeno y con parte del
agua producida en la reaccién anterior, liberando los hidroxilos que toman parte en la reaccién
del dnodo. La reaccién que se produce en el catodo es:
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(2.8) %Oz +H,0+4e” < 20H"

Aunque las pilas de combustible alcalinas operan generalmente a temperaturas medias (100-
250 °C), se estan desarrollando nuevos disefios capaces de operar a temperaturas mas bajas
(23-70 °C). El alto rendimiento de estas pilas se debe principalmente a la velocidad con que
tienen lugar las reacciones electroquimicas en su interior, demostrando eficiencias del orden
del 60%.

La principal desventaja de este tipo de pila de combustible es la facilidad de intoxicacion por
diéxido de carbono (CO,). De hecho, incluso pequefias cantidades de CO, en el aire pueden
afectar al funcionamiento de esta pila, por lo que es necesario purificar tanto el hidrégeno
como el oxigeno utilizado. Este proceso de purificacion es muy costoso. Ademas, la
susceptibilidad al envenenamiento también afecta la vida de la pila, lo que incrementa aln
mas el coste global por unidad de energia creada.

Figura 2-5. Esquema de funcionamiento de una pila de combustible de tipo AFC

Aunque el coste es un factor menos importante para ubicaciones remotas, tales como el
espacio o el mar, estas pilas de combustible deberdn ser mas rentables para competir
eficazmente en la mayoria de los principales mercados comerciales. Se han demostrado
duraciones de mas de 8.000 horas en pilas AFC operando de manera estable. Para que este
tipo de pila sea econdmicamente viable en aplicaciones de servicios publicos a gran escala,
sera necesario que los tiempos de funcionamiento superen las 40.000 horas, algo que todavia
no se ha logrado debido a problemas de durabilidad de los materiales. Este obstaculo es
posiblemente el mas importante en la comercializacion de esta tecnologia.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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2.2.2.5. Pilas de combustible de acido fosférico, PAFC
(Phosphoric Acid Fuel Cells)

La pila de combustible de acido fosfdrico (PAFC) es considerada como la "primera generacion"
de las pilas de combustible modernas. Es uno de los tipos de células mas desarrollados y el
primero en ser utilizado de manera comercial. Este tipo de pila de combustible se utiliza
normalmente para la generacién de energia estacionaria, pero algunas se han utilizado en
vehiculos de gran potencia, como autobuses urbanos. El electrolito utilizado es el acido
fosfdérico (H,PO,). En la pila PAFC se producen las reacciones de una manera similar a la pila de
tipo PEMFC pero a 200 °C. Estas reacciones son para el dnodo y catodo respectivamente:

(2.9) H, <> 2H" +2e"
1 P
~0,+2H"+2¢" <> H,0
(2.10) 2

Aunque el rendimiento de las pilas de combustible de acido fosférico es mas bajo que en otras
(37%-42%), en aplicaciones de cogeneracién pueden presentar rendimientos hasta del 85%.
Las pilas de tipo PAFC son menos potentes que otras pilas de combustible para un mismo peso
y volumen. Como resultado, estas pilas suelen ser grandes y pesadas. Al igual que las pilas de
combustible de tipo PEM, las PAFCs requieren un catalizador de platino, lo que eleva su coste
ademas de presentar la misma sensibilidad al envenenamiento del platino por el CO. La Figura
2-6 presenta un esquema de funcionamiento de una pila de combustible de acido fosférico.

Figura 2-6. Esquema de funcionamiento de una pila de combustible de tipo PAFC

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de

membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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2.2.2.6. Pilas de combustible de carbonatos fundidos, MCFC
(Molten Carbonate Fuel Cells)

Las pilas de combustible de carbonatos fundidos utilizan como electrolito una mezcla bifasica
de carbonatos metalicos (como litio y potasio o litio y sodio) contenido en una matriz ceramica
porosa de LiAlO,. Debido a que operan a muy altas temperaturas (650 °C y superiores), pueden
utilizarse metales no preciosos como catalizadores (6xido de niquel para el anodo y aleaciones
de niquel para el catodo), reduciendo su coste.

Las pilas de combustible MCFC pueden alcanzar eficiencias de hasta el 65%, superando a las
pilas de acido fosfdrico PAFC, y hasta del 85% en aplicaciones de cogeneracion.

A diferencia de las pilas alcalinas AFC, de acido fosféorico PAFC y de las de membrana de
intercambio proténico PEMFC, las pilas de carbonatos fundidos MCFC no necesitan un
reformador externo para obtener el hidréogeno a partir de combustibles con alta densidad
energética. Debido a las altas temperaturas en las que operan, estos combustibles se
convierten en hidrégeno dentro de la propia pila mediante un proceso llamado reformado
interno, lo que también se traduce en una reduccién del coste.

Las reacciones producidas en el anodo y en el catodo son respectivamente:

(2.11) H, +COZ <> H,0+CO, + 2~
(2.12) %Oz +CO, +2e” <> COZ

La pila MCFC no presenta envenenamiento por CO, el cual puede ser incluso utilizado como
combustible. Esta propiedad permite utilizar como combustible gases que provengan del
carbdn. Las reacciones en el anodo y cdtodo serian entonces respectivamente:

(2.13) CO+COZ «»>2C0, +2e"
1 _ _
(2.14) EOZ +CO, +2e” <> CO;

Normalmente el CO, producido en el anodo se recircula a través de un circuito externo para
ser consumido en el catodo.

La Figura 2-7 muestra un esquema de funcionamiento de una pila de combustible de
carbonatos fundidos MCFC.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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Figura 2-7. Esquema de funcionamiento de una pila de combustible de tipo MCFC

La principal desventaja de las pilas MCFC es la durabilidad. Las altas temperaturas en las que
estas pilas operan y el electrolito corrosivo utilizado aceleran la corrosion de los componentes,
disminuyendo la vida util de la pila. Actualmente se estan estudiando materiales para los
componentes resistentes a la corrosion, asi como disefios para aumentar la vida util de la pila
sin disminuir su rendimiento.

2.2.2.7. Pilas de combustible de éxido sélido, SOFC (Solid Oxide
Fuel Cells)

Las pilas de combustible de éxido sdlido SOFC utilizan un material ceramico como electrolito,
lo que significa que es completamente sélido. Por lo tanto, son mds simples en su construccion
que las pilas de media y alta temperatura descritas anteriormente. La pila SOFC presenta
rendimientos del 50% al 60% en la conversidon de combustible a electricidad. En aplicaciones
disefiadas para recoger y utilizar el calor residual (cogeneracion), la eficiencia podria llegar al
85%.

Las pilas de combustible de d6xido sélido funcionan a temperaturas muy altas (alrededor de
1.000 °C), lo que evita la necesidad de catalizadores de metales nobles, reduciendo asi su
coste. Ademas, permite el reformado interno de combustibles, lo que facilita el uso de una
variedad de combustibles reduciendo el coste asociado a un reformador en el sistema. Las
reacciones producidas en el anodo y en el cadtodo son respectivamente:

(2.15) H,+0% <> H,0+2e

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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(2.16) %02 +2e” <> 0%

La pila SOFC no presenta envenenamiento por CO, el cual puede ser incluso utilizado como
combustible. Esta propiedad permite utilizar como combustible gases que provengan del
carbdn. Las reacciones en el anodo y catodo serian entonces respectivamente:

(2.17) CO+0% <> CO, +2¢
(2.18) %Oz +2e” & 0%

La principal desventaja proviene de la alta temperatura de operacién, que se traduce en un
arranque muy lento, la necesidad de un escudo térmico para proteger al personal y estrictos
requisitos de durabilidad de los materiales utilizados. Actualmente se estan desarrollando pilas
de combustible de tipo SOFC para operar a temperaturas inferiores (800 °C o menores)
evitando muchos de los problemas de durabilidad a costa de producir menos energia eléctrica.
La Figura 2-8 representa un esquema de funcionamiento de una pila de combustible de éxidos
s6lidos SOFC.

Figura 2-8. Esquema de funcionamiento de una pila de combustible de tipo SOFC

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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2.2.3. Comparativa de las diferentes pilas de combustible

Cada tipo de pila de combustible presenta diferentes ventajas e inconvenientes con respecto a
los demas tipos. La Tabla 2-1 muestra a modo de resumen una comparativa de todas ellas,
destacando las caracteristicas principales en cada caso [10].

2.3. Funcionamiento de una PEMFC

Aunque a simple vista el sistema formado por una pila de combustible de tipo PEM es bastante
simple, existen diferentes reacciones electroquimicas y fendmenos de transporte que tienen
lugar en su interior que dificultan la comprension de su funcionamiento interno. Con respecto
a los fenédmenos de transporte, se pueden destacar el transporte de masa convectivo de los
reactivos y productos hacia (o desde) la superficie de los electrodos, el transporte de masa de
reactantes y productos a través de los electrodos porosos, la conduccién de electrones a través
de las capas difusoras y placas, la conduccién de iones a través del electrolito y los electrodos,
la generacion de agua en el cadtodo y su movimiento a través del medio poroso, asi como los
procesos de conduccién, conveccién y radiacién de calor a través de la pila.

2.3.1. Componentes de una pila de tipo PEM

La Figura 2-9 muestra una seccion transversal de una monocelda de una pila de combustible
de tipo PEM en la que se muestran las diferentes zonas y componentes que intervienen en el
funcionamiento de la misma.

Figura 2-9. Seccidn transversal de una monocelda de pila de combustible de tipo PEM

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio protdnico (PEMFC)
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Segln se aprecia en la Figura 2-9, la pila de combustible tiene dos zonas (anddica y catddica)
separadas por una membrana (electrolito polimérico sdlido). En el electrodo de la zona
anddica se oxida el combustible (hidrégeno) y en el electrodo de la zona catédica ocurre la
reduccion del oxidante (oxigeno).

2.3.1.1. Membrana de intercambio protdnico (PEM)

Uno de los elementos mas importantes de una pila de combustible es el electrolito. En el caso
de las pilas de combustible de membrana de intercambio protdnico, el electrolito es una
membrana de acido polimérico capaz de conducir protones (H") mientras que es impermeable
al paso de los gases reactivos y los electrones. El electrolito mas cominmente utilizado es el
Nafion® de la marca DuPont™, que consiste en un polimero perfluorado con grupos sulfonato
polares que en presencia de agua se convierte en un excelente conductor protdnico. De hecho,
la conductividad protdnica depende directamente del contenido de agua, por lo que es
imprescindible mantener un nivel de hidrataciéon de la membrana para obtener un 6ptimo
funcionamiento de la pila. El espesor de la membrana también es importante, ya que una
membrana fina reduce las pérdidas por resistencia a la conduccidn idnica. Sin embargo, si la
membrana es demasiado fina, algunas moléculas de hidrégeno podrian atravesarla para llegar
al cdtodo recombinandose con el oxigeno sin proporcionar electrones al circuito eléctrico
externo. Este efecto se denomina crossover y es considerado como una pérdida de
rendimiento de la pila. El espesor de la membrana suele ser de 5 - 200 um.

2.3.1.2. Electrodos

Se componen de una o varias capas difusoras y una capa que contiene el catalizador necesario
para que las reacciones electroquimicas tengan lugar.

Capa catalitica

A la temperatura de operacién de una pila PEMFC las reacciones electroquimicas ocurren a
una velocidad muy lenta, sobre todo en el cdtodo. Para que las reacciones tengan lugar en los
electrodos a una velocidad adecuada, es imprescindible la presencia de catalizadores. Un
catalizador es una sustancia que estando presente en la reaccidn electroquimica en contacto
fisico con los reactivos acelera, induce o propicia dicha reaccidn sin actuar en la misma. En este
caso el mas utilizado es el platino (Pt) soportado sobre carbén. Este catalizador se coloca como
una fina capa sobre la propia membrana de Nafion®.

Capas difusoras o GDL

Las capas difusoras o GDL (Acronimo en inglés de Gas Diffusion Layer) son capas porosas
formadas por fibras de carbdn encargadas de la distribucién de los reactantes hacia la capa
catalitica, de eliminar los productos de la reaccién y de conducir los electrones hacia el circuito

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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externo. Al conjunto formado por la membrana, las capas catalizadoras y las capas difusoras se
denomina MEA (Acrénimo en inglés de Membrane Electrode Assembly).

2.3.1.3. Placas

Las placas son uno de los componentes clave de una pila de combustible, ya que realizan
diferentes funciones esenciales para el buen funcionamiento del sistema: servir de soporte
mecanico, mantener separados los diferentes reactantes, distribuir los reactantes a lo largo de
la superficie catalizadora mediante canales de flujo, conducir la corriente eléctrica generada o
gestionar el agua y el calor producidos en el interior de la pila. Algunas de estas funciones
estdn mas asociadas a las propiedades fisicoquimicas del material. Otras, en cambio, estan
intimamente ligadas a la geometria de los canales de flujo.

Para conseguir la tensidn y corriente necesarias, las monoceldas se agrupan combinandolas en
serie y paralelo, formando un stack o apilamiento de celdas de combustible (Figura 2-10).
Cuando las placas ejercen las funciones de anodo y catodo a la vez, se denominan placas

bipolares.

Flujo de corriente

}

I -=— Placa terminal

--— Anodo

Membrana Estructura

--— Catodo monocelda
a repetir

-=— Placa bipolar

-a— Anodo
-=— Membrana

--— Catodo

= Oxigeno

Figura 2-10. Esquema de montaje de un stack

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio protdnico (PEMFC)
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2.3.2. Capacidad energética util. Energia libre de Gibbs

Puesto que una pila de combustible es un dispositivo electroquimico que convierte la energia
guimica de un combustible directamente en energia eléctrica, su funcionamiento estd sujeto a
las leyes de la termodindmica. Las reacciones electroquimicas que se suceden
simultdneamente en el dnodo y el catodo son:

(2.19) H, < 2H" +2e"
1 N -
—0,+2H" +2¢" & H,0
(2.20) 2

Y la reaccion global por tanto:

(2.21) H, +;O2 < H,0 + Calor

El calor (o entalpia) de la reaccién es la diferencia entre los calores de formacién de los
productos y reactivos, es decir:

(2.22) Calor =AH =(h, ), , —(h; ), ~(h,),

2 2

Sustituyendo por los valores indicados en la Tabla 2-2:

(2.23) Calor = AH =-286.02—0-0=-286 kJ mol

El signo (negativo por convencidén) denota que es un calor que se cede al sistema, es decir, que
la reaccién es exotérmica. Este valor se corresponde con el poder calorifico superior del
hidrégeno. La reaccidén global se puede escribir entonces como:

(2.24) H, +%O2 <> H,0(I) + 286 kJ mol

Esta ecuacién es valida cuando la reaccién es completa a 25 °C, presién atmosférica y para el
agua en estado liquido.

Si la reaccidn se produce con exceso de oxigeno (o aire) el producto es agua en estado vapory,
por lo tanto, el calor producido es menor (241.98 kJ-mol™) coincidiendo con el poder calorifico
inferior del hidrégeno.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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Esta serd la maxima cantidad de energia (térmica) tedrica que se puede extraer del hidrégeno.
Sin embargo, debido a la entropia producida en toda reaccidn quimica, no toda la entalpia de
la reaccion se convierte en trabajo util. Asi, el maximo de energia que se puede convertir en
electricidad (el trabajo neto maximo que se puede obtener de dicha reaccién) se corresponde
con la Energia Libre de Gibbs, segun la ecuacién:

(2.25) AG=AH-T AS

Donde, al igual que con la entalpia, la entropia de la reaccion es la diferencia entre la entropia
de los productos y los reactantes:

(2.26) AS = (sf )Hzo —(sf )H

_(Sf )o

2 2

Por lo tanto, de toda la energia disponible a 25 °C y presion atmosférica (241.98 kJ-mol™?), sélo
237.34 kJ-mol™ se podrian convertir en energia eléctrica y el resto en calor.

Tabla 2-2. Entalpias y entropias de formacidn de los productos y reactantes de una PEMFC, a
25 °Cy presidén atmosférica.

he (k) mol™) ¢ (kI mol™ K?)

Hidrégeno, H, 0 0.13066
Oxigeno, O, 0 0.20517
Agua (liquida), H,0 (1) -286.02 0.06996
Agua (vapor), H,0 (g) -241.98 0.18884

2.3.3. Potencial tedrico de la pila

El trabajo eléctrico es el producto de la carga por el potencial, segun la ecuacion:

(2.27) W, =qE

el —

donde:
W, = trabajo eléctrico () mol™)
q = carga (Culombios mol™)

E = Potencial (Voltios)

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Por otra parte, la carga transferida en la reaccién (2.19) es:

(2.28) q =n NAvg qel

donde:
q = carga (Culombios mol™)
n = numero de electrones liberados por molécula (n=2 para este caso)

Nave = numero de moléculas por mol o nimero de Avogadro (6.022 x 10%® moléculas
mol™)

0e = carga de un electrén (1.602 x 10™ Culombios electrén™)

El producto del numero de Avogadro y la carga de un electrén se conoce como la constante de
Faraday, F = 96485 Culombios electrén™ mol™.

Como se ha indicado anteriormente, la maxima cantidad de energia eléctrica generada por una
pila se corresponde con la energia libre de Gibbs, por lo tanto, en un proceso a temperatura y
presidn constante se verifica que:

(2.29) W, =nF E=-AG

Y el potencial tedrico de la pila a 25 °C, presion atmosférica y suponiendo que el producto de la
reaccion es agua en estado liquido sera entonces:

_ —AG _ 237.34x10°J mol ™

(2.30) E= = - =1.2299 =1.23Voltios
nF 2x96485A s mol

2.3.4. Influencia de la temperatura

Para analizar el comportamiento del potencial con la temperatura, se sustituye la ecuacion
(2.25) en la ecuacién (2.30), obteniendo:

(2.31) E :_[ﬂ_gj
nF nF

La Tabla 2-3 muestra los valores de la entalpia, entropia y energia libre de Gibbs para el
proceso de oxidacion del hidrégeno a 25 °C y presién atmosférica. Dado que AH y AS son
valores negativos, el aumento de la temperatura de operacidon de la pila conllevard una
reduccién del potencial tedérico de la misma. Sin embargo, para temperaturas de hasta 100 °C

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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las variaciones del potencial teérico no son muy significativas como puede observarse en la
Tabla 2-4.

Tabla 2-3. Entalpias, entropias y energia libre de Gibbs para el proceso de oxidacion del
hidrégeno, a 25 °Cy presidon atmosférica.

AH (k) mol™)  AS (ki mol* K?)  AG (kI mol™)

H, +% 0, - HyO (1) -286.02 -0.1633 -237.34

H, +% 0, - H,0 (g) -241.98 -0.0444 -228.74

Tabla 2-4. Entalpia, entropia, energia libre de Gibbs y potencial tedrico de pila para la reaccién
de oxidacion del hidrégeno a diferentes temperaturas.

T (K) AH (kJ mol™)  AS (k) mol K*)  AG (ki mol™?)  E (V)
273.15 (25 °C) -286.02 -0.16328 -273.34 1.23
333.15 (60 °C) -284.85 -0.15975 -231.63 1.2
353.15 (80 °C) -284.18 -0.15791 -228.42  1.118
373.15(100°C)  -283.52 -0.15617 -225.24  1.167

2.3.5. Influencia de la presién

Las ecuaciones presentadas hasta el momento sélo son vélidas para presién atmosférica. Sin
embargo, una pila puede operar a presiones hasta 5-7 bar. Para un proceso isotérmico la
variacion de en la energia libre de Gibbs se puede expresar como [11]:

(2.32) dG =V, dP

donde Vi, es el volumen molar (m® mol™) y P es la presién (Pa). Ademads, para un gas ideal:

(2.33) PV =RT

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Por lo tanto:
(2.34) de=rT I
P
Integrando la ecuacion anterior:
p
(2.35) G=G,+RT In{—J
I:)0

donde Gy es la energia libre de Gibbs en condiciones estandar de presion y temperatura (1 atm
y 25 °C) y Pg es la presion estandar o de referencia (1 atm).

Para cualquier reaccién quimica se puede escribir:

(2.36) JA+kB - mC+nD

La variacioén de la energia libre de Gibbs de la reaccién es la variacion entre los productos y los
reactantes:

(2.37) AG =mG, +nG, — jG, — kG,

Sustituyendo la ecuacidn (2.37) en la ecuacidn (2.35) se obtiene:

[chm(PDjn
PP
(2.38) AG =AG, +RT In| ~- 222 02

1518

Esta ecuacidon se conoce como ecuacion de Nernst, donde P es la presion parcial de los

reactantes o productos y Py es la presidon estandar o de referencia (1 atm). La ecuacion de
Nernst para una pila de combustible de hidrégeno y oxigeno es:

I:>H (0]
(2.39) AG = AG, +RT In| —*

05
H," O,
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Finalmente, sustituyendo la ecuacion (2.30) en la ecuacion (2.39) se obtiene:

P P0.5
(2.40) E=E, L RU | Thefo
nF H,0

Donde Eq es el potencial tedrico a 25 °C y presion atmosférica, es decir, 1.23 V. Es importante
resaltar que el potencial obtenido mediante la ecuaciéon de Nernst se corresponde con un
estado de equilibrio y que se denomina potencial de circuito abierto OCV (Acrénimo en inglés
de Open Circuit Voltage). El potencial bajo condiciones de operacién (cuando 10) es siempre
menor que Eq. Ademas, la ecuacion anterior sélo es valida cuando tanto los productos como
los reactantes estan en fase gaseosa. Cuando el agua producida en el catodo esta en fase

liquida, PHZO =1. De la ecuacidn (2.40) se deduce que a medida que la presién de los reactivos

aumenta se incrementa el potencial de la pila. Ademas, si los reactivos estan diluidos (por
ejemplo al utilizar aire en lugar de oxigeno puro) la presidon parcial de los mismos es
proporcional a su concentracién y, en consecuencia, el potencial de la pila es menor.

2.3.6. Eficiencia tedrica de la pila

La eficiencia de cualquier dispositivo de conversion de energia se define como la relacion entre
la energia util extraida y la energia total utilizada en el proceso. Asi, en el caso de una pila de
combustible, la energia util es la energia eléctrica generada y la energia total utilizada es la
entalpia del hidrégeno. Es decir:

_AG _237.34

2.41 == = — 83%
( ) 77Teor|co AH 28602 0

La eficiencia tedrica de una pila expresada como relacion de potenciales:

- AG
_-AG 123
(2'42) 77Te()rico - — AH - —AH - 1482 =0.83
nF
donde:
- AG

=1.23 voltios es el potencial tedrico de la pila suponiendo como producto de

nF
la reaccidon agua en estado liquido.
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- AH
nF

=1.482 voltios es el potencial correspondiente al poder calorifico superior del
hidrégeno.

Si la eficiencia se expresa con relacion al poder calorifico inferior del hidrégeno, tal y como se
expresa la eficiencia de los motores de combustidn interna, la eficiencia seria:

-AG —228.74
—AG nF nF 1185
2.43 = = = = =94.5%
( ) 77Teor|co —AH . —AH oCI —24198 1254 0
nF nF

2.3.7. Rendimiento de la pila. Curva V-

El rendimiento de un dispositivo de pila de combustible puede resumirse con una grafica de las
variables intensidad de corriente y potencial de pila. Esta grafica, denominada como curva V-I
o curva de polarizacion, representa el voltaje de la pila para cada intensidad de corriente dada.
Dado que una pila mas grande puede producir mds electricidad que una pequefia,
normalmente los valores de la intensidad de corriente se representan como valores de
densidad de corriente (Intensidad/area reactiva, en A cm™), haciendo asi comparables los
resultados de pilas de diferente tamafio [12].

Una pila ideal podria proporcionar cualquier cantidad de corriente manteniendo el constante
voltaje que determina la termodindmica. Sin embargo, en la practica el voltaje que
proporciona una pila de combustible es menor que el voltaje ideal calculado
termodinamicamente, debido a pérdidas irreversibles. De hecho, al aumentar la densidad de
corriente dichas pérdidas se incrementan reduciendo el voltaje de salida de la pila, limitando al
mismo tiempo la potencia total que el dispositivo puede entregar. La Figura 2-11 muestra una
curva tipica de polarizacién (V-1) de una pila de tipo PEM.

Hay cuatro tipos principales de pérdidas (también denominadas polarizaciones o
sobrepotenciales) que dan a la curva V-l su forma caracteristica:

e Pérdidas por corrientes internas y crossover
e Pérdidas por activacién
e Pérdidas 6hmicas

e Pérdidas por concentracion o transporte de masa
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@ Potencial tedrico suponiendo H,0 (), V=1.23 Voltios
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Figura 2-11. Curva tipica de polarizacién de una pila de tipo PEM

2.3.7.1. Pérdidas por corrientes internas y crossover

Aunque el electrolito no es conductor eléctrico y es practicamente impermeable a los gases
reactantes, en la practica una cantidad de moléculas de hidrégeno lo atraviesan hasta llegar al
catodo donde se oxidan sin aportan electrones al circuito externo. Ademas, también puede
suceder que algunos de los electrones generados en el dnodo se transfieran hacia el catodo a
través del electrolito (cortocircuito electrdnico). Estas pérdidas de corriente generalmente son
pequefias (del orden de miliamperios) en relacion con la intensidad de corriente de
funcionamiento tipica de una pila de combustible y no son una fuente significativa de
ineficiencia en la corriente. Sin embargo, estas pérdidas tienen un efecto muy significativo en
el potencial de circuito abierto (OCV) de la pila, manteniéndose siempre inferior al potencial
tedrico calculado mediante la ecuacién de Nernst, y normalmente inferior a 1 voltio. Si el
espesor del electrolito aumenta, las pérdidas por corrientes internas disminuirdn pero las
pérdidas por resistencia al paso de la corriente idnica se incrementaran (pérdidas 6hmicas).

2.3.7.2. Pérdidas por activacion

La polarizacién por activacion son pérdidas irreversibles de voltaje asociadas con superar la
barrera de energia para que la reaccidn ocurra en el electrodo. Las pérdidas por activacion son
principalmente funcion de la temperatura, la presién, la concentracién de especies y las
propiedades del electrodo. A mayor densidad de corriente menores son las pérdidas por
activacion. Aunque estas pérdidas ocurren tanto en el anodo como en el cdtodo, la reduccidn
del oxigeno requiere mayor energia de activacidn, es decir, que es una reaccion mucho mas
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lenta que la oxidacion del hidrégeno. Las pérdidas por activacién dependen del material y
microestructura del catalizador, de la actividad quimica de los reactantes y, en menor medida,
de la densidad de corriente.

2.3.7.3. Pérdidas 6hmicas

Las pérdidas dhmicas incluyen tanto las pérdidas debidas a la resistencia al paso de la corriente
idnica a través del electrolito, como las debidas a la resistencia al paso de la corriente de
electrones a través de los electrodos y de las placas. Las resistencias electrénicas estan
asociadas con las resistencias de los electrodos, de las capas de difusion (GDL), de las placas,
asi como las resistencias de contacto en las uniones de estos componentes. Sin embargo, las
pérdidas debidas a las resistencias electrénicas son normalmente mucho menores que las
debidas a la resistencia al transporte de iones a través del electrolito, que, en el caso de una
PEMFC, es el transporte de protones (H'). Las pérdidas dhmicas son proporcionales a la
densidad de corriente y dependen del tipo de material utilizado, la geometria de la pila y la
temperatura.

2.3.7.4. Pérdidas por concentracion o transporte de masa

Las pérdidas por concentracion se producen como resultado del consumo de los reactantes en
la superficie de los electrodos, que genera a su vez un gradiente en la concentracién entre la
superficie de los electrodos y los canales de flujo. Los mecanismos de transporte de los
reactantes a través de las capas difusoras (GDL) y de la estructura del electrodo hasta la
superficie catalizadora incluyen conveccion, difusidén y/o migracién de reactantes y productos
(H,, 0, H' y agua) hacia y desde las capas cataliticas situadas en el dnodo y catodo. Las
pérdidas por concentracidon o transporte de masa dependen fuertemente de la densidad de
corriente, la activacién de los reactantes, la estructura de los electrodos y de la geometria de
los canales de flujo [13].

2.3.8. Influencia de la geometria en el rendimiento

Un disefo apropiado de los canales de flujo de una PEMFC permitird potenciar las velocidades
de transporte de reactivo en el propio canal asi como en la GDL antes de alcanzar la capa
catalitica, donde tiene lugar la reaccion. También sera beneficioso en la gestién de agua
generada en el cdtodo, con el fin de que se elimine de forma adecuada. Ademas, una
distribucion homogénea del gas en el canal de flujo, proporcionard a su vez, una densidad de
corriente homogénea en toda el area reactiva y, por tanto, una distribucién uniforme de la
temperatura, que ocasionara menos tensiones mecdnicas en la MEA, prolongando la vida util
de la PEMFC.

Teniendo en cuenta que el coste de la MEA representa casi el 70% del coste total de una pila
de combustible [14], es evidente que la vida util de este componente es una variable
importante sobre la que se puede actuar para aumentar el rendimiento global del sistema.
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CAPITULO 3: MODELO DE UNA PEMFC

3.1. Introduccion

Como se ha presentado en el Capitulo 2, una pila de combustible de tipo PEM es un dispositivo
electroquimico de conversién energética que produce electricidad directamente a partir de
combustibles por combinacién electroquimica de los mismos con un oxidante. En el caso de
pilas que utilizan hidrégeno como combustible y oxigeno como oxidante, los subproductos del
proceso global son la corriente continua obtenida, el calor de la reaccidon exotérmica y agua.
Las reacciones basicas que se producen en el dnodo y catodo son respectivamente:

5.2) 2H, o 4H" +4e”

(3.2) O, +4H" +4¢” « 2H,0 +Calor

Cada pila consta de dos electrodos, un anodo y un catodo separados por un electrolito. El
combustible se suministra al anodo, donde ocurre la reaccién de oxidacién segun la ecuacidn
(3.1), liberando electrones al circuito externo. El oxidante se suministra al catodo, a donde
llegan los electrones del circuito externo, dando lugar a la reaccién de reduccion segun la
ecuacion (3.2). El flujo de electrones, desde el anodo al catodo a través del circuito externo,
produce corriente eléctrica. En las pilas de combustible tipo PEM, el electrolito es una
membrana sdlida que permite el transporte de protones desde el anodo hasta el catodo y estd
constituida normalmente por un polimero de acido perfluorosulfénico hidratado tal como
Nafion®, que se coloca entre dos electrodos porosos a los que se incorpora el electro-
catalizador (normalmente con base de platino). El paquete compuesto por el electrodo poroso
0 GDL del anodo, capa de catalizador del anodo, membrana polimérica, capa de catalizador del
catodo y electrodo poroso o GDL del catodo, se denomina MEA.

Aunque a simple vista el sistema formado por una pila de combustible de tipo PEM es bastante
simple, existen diferentes reacciones electroquimicas y fendmenos de transporte que tienen
lugar en su interior que dificultan la comprension de su funcionamiento interno y, por lo tanto,
su modelado matematico. Con respecto a los fendmenos de transporte, se pueden destacar el
transporte de masa convectivo de los reactivos y productos hacia (o desde) la superficie de los
electrodos, el transporte de masa de reactantes y productos a través de las capas difusoras, la
conduccién de electrones a través de las capas difusoras y placas, la conduccion de iones a
través del electrolito y los electrodos, la generacion de agua en el catodo y su movimiento a
través del medio poroso, asi como los procesos de conduccién, conveccién y radiacidn de calor
a través de la pila.
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La Figura 3-1 muestra un esquema basico de una pila de combustible de hidrégeno donde se
indican algunos de los fendmenos de transporte que tienen lugar en ella. Los reactivos se
transportan por difusién a través de las GDL hasta las capas catalizadoras. El transporte de
agua a través del electrolito (membrana) es debido a varios procesos. Por una parte, el
transporte de protones a través de la membrana se efectla junto con moléculas de agua. Es lo
que se denomina arrastre electroosmético [ H" + n (H,0) ]. Por otra parte, el agua generada en
el catodo por efecto de la reaccidn electroquimica se difunde a través de la membrana hacia el
anodo. Este efecto se conoce como difusién (back diffusion). Por lo tanto, el flujo neto de agua
a través de la membrana sera la diferencia entre el arrastre electroosmotico y el transporte
por difusion.

Figura 3-1. Esquema de funcionamiento de una pila de combustible de hidrégeno y fenémenos
de transporte

Generalmente el combustible es una mezcla gases compuesta principalmente por hidrégeno y
vapor de agua (debido a la humidificacion del combustible) y que eventualmente podria
contener nitrégeno. El oxidante puede ser oxigeno puro o aire, es decir, una mezcla de gases
compuesta principalmente por oxigeno, nitrégeno y vapor de agua.
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3.2. Modelo matematico

Los aspectos fisicos de cualquier flujo de un fluido se rigen por tres principios fundamentales:
ley de la conservacion de la masa, ley de la conservacion de cantidad de movimiento
(conservacion del momento lineal o moméntum, también conocida como la segunda ley de
Newton) y ley de la conservacidon de la energia (primera ley de la termodindmica). Estos
principios fundamentales se pueden expresar en términos de ecuaciones matematicas, que en
su forma mas general suelen ser ecuaciones diferenciales parciales. A este conjunto de
ecuaciones dadas en su forma diferencial también se le denomina ecuaciones de Navier-
Stokes. Dado que no existe una solucién general a dicho conjunto de ecuaciones debido a su
complejidad, para cada problema concreto de mecanica de fluidos se estudian estas
ecuaciones buscando simplificaciones que faciliten la resolucién del problema. En algunos
casos no es posible obtener una solucidn analitica, por lo que se ha de recurrir a la mecanica
de fluidos computacional o CFD (Acrénimo en inglés de Computational Fluid Dynamics;
Dindmica de Fluidos Computacional) que, utilizando métodos numeéricos y algoritmos
computacionales, permite obtener una solucién lo mas aproximada posible al problema real.

Para el modelado de las complejidades fisicas asociadas a las pilas de combustible de tipo PEM
es necesario un modelo matematico avanzado que pueda resolver simultdaneamente las
ecuaciones de conservacion de la masa, conservacion de la cantidad de movimiento,
conservaciéon de la energia y conservacién de especies teniendo en cuenta los efectos de las
reacciones electroquimicas que se suceden en el interior de la pila. EIl modelo matematico
utilizado para el desarrollo de este proyecto de tesis es el incluido en el médulo experto es-
pemfc (versidon 2.2), desarrollado por un equipo de investigadores de la Universidad de
Carolina del Sur en Estados Unidos como complemento al software de fluidodindmica
computacional STAR-CD (version 3.26) de la empresa CD-Adapco [28, 29]. Para la resolucidn
del acoplamiento de todas las ecuaciones que rigen los procesos internos, este software utiliza
una técnica de analisis de volumen de control, que consiste en la aplicaciéon de las leyes
basicas de conservaciéon para un determinado volumen fijo (con respecto a un sistema de
referencia) separado del exterior por la superficie de control.

El objetivo del mddulo experto es-pemfc es la simulacidn tridimensional del comportamiento
de pilas de combustible de tipo PEM con diferentes configuraciones de canales de flujo, a
través de la prediccién de las distribuciones locales de diferentes variables como la densidad
de corriente, temperatura, concentracién de especies (gases o liquidas) y de variables
electroquimicas como el flujo neto de agua por protdn, la conductividad de la membrana o el
sobrepotencial (polarizacidn). Las ecuaciones del modelo incluyen las ecuaciones de
conservacién de la masa, conservacion del momento, transporte de especies y conservacion
de la energia en estado estacionario.
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3.2.1. Antecedentes

Bajo condiciones de funcionamiento estandar los gases presentes se encuentran cerca de la
saturacién, por lo que en muchas ocasiones el agua se encontrara tanto en fase vapor como
liguida formando un flujo bifasico homogéneo. Ademas, el transporte de especies no es
Unicamente en la direccidon del flujo principal (direccion axial) sino que existen flujos en
direccion perpendicular al flujo principal. Por lo tanto, el modelo matematico ademas de
resolver las ecuaciones tridimensionales de Navier-Stokes para el flujo de multiples especies,
debe incluir los efectos del cambio de fase del agua. Esta inclusién es imprescindible para
considerar sus efectos en la transferencia de masa y calor dentro de los canales de flujo de la
PEMFC [1-9], [14-16], [18], [20-27].

La solucién obtenida serd mas cercana a la realidad si las reacciones electroquimicas y las
ecuaciones del cambio de fase del agua se resuelven simultdneamente con las ecuaciones de
masa, cantidad de movimiento y energia para obtener las distribuciones de velocidad y presion
a lo largo del canal de flujo. Por otra parte, para la ecuacidn de la energia se tienen en cuenta
las distribuciones de temperatura en la membrana, en el canal de flujo y en las placas
bipolares.

Las ecuaciones fundamentales que regulan los balances de masa, cantidad de movimiento y
energia se recogen en la Tabla 3-1 (pag. 60). Los términos fuente que incluyen las diferentes
especies y la generacion de calor por las reacciones electroquimicas y de cambio de fase del
agua se detallan en la Tabla 3-2 (pag. 61).

Las ecuaciones de estos términos fuente son el complemento necesario para que el SOLVER
tridimensional de STAR-CD desarrolle una computacidon eficiente, alcanzando una
convergencia numérica de las ecuaciones fundamentales con la tolerancia deseada.

En Shimpalee et al. [2] se presenta una revision de diferentes modelos unidimensionales
bidimensionales y tridimensionales de pilas de tipo PEM. Se han realizado simulaciones
numéricas 3D de pilas tipo PEM utilizando una extensién de las ecuaciones de dichos modelos
[3-8], pero sdlo unos pocos hacen referencia al comportamiento bifasico del agua [3-5]. Otros
trabajos [9,11] muestran modelos 2D bifasicos sin balance de energia.

En Wang et al. [12] se estudia el transporte de especies en un medio bifasico en el catodo. En
este modelo se muestra como puede influir el efecto de la capilaridad al transporte de agua en
el interior de la pila. Por otra parte, dicho modelo no considera el efecto del calor generado en
el interior de la pila y éste es suficientemente significativo como para reducir la cantidad de
agua liquida presente mediante evaporacion.

Varios trabajos [8, 11, 12] tienen en cuenta la distribucion de agua en la membrana a través de
ecuaciones que consideran el arrastre electroosmotico, pero algunos de ellos [8] utiliza
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propiedades constantes en lugar de coeficientes que dependen de la concentracidon de agua
entre el anodo y el catodo.

Sin embargo, en Shimpalee et al. [3, 4] se considera que el flujo global de agua a través de la
membrana depende del pardmetro denominado actividad del agua. Asi, tanto el transporte
por arrastre electroosmético (desde al dnodo hacia el catodo) como el transporte por difusion
(desde el catodo hacia el anodo) son parametros dependientes del contenido neto de agua en
la membrana, que a su vez depende de la actividad el agua. Con la aplicacidon de estas
ecuaciones se han obtenido simulaciones que coinciden con datos experimentales obtenidos
en laboratorio cuando la cantidad de agua condensada era moderada [5, 13,14, 15, 26, 27]
(para cantidades condensadas superiores el agua liquida impide el acceso de los reactivos a las
capas cataliticas, bloqueando el funcionamiento de la pila, efecto denominado flooding).

En el modelo utilizado en este proyecto de tesis el balance de energia incluye términos fuente
para considerar el calor generado por las pérdidas eléctricas, por la formacion electroquimica
del agua y por el cambio de fase. Ademas, se considera que el agua condensada forma una fina
pelicula que restringe el transporte de los reactivos y productos, que fluyen a través de dicha
capa liquida de acuerdo a la ley de Henry de solubilidad [12].

En W. K. Lee et al. [15] se tested el modelo descrito aqui y los resultados confirmaron que las
ecuaciones proporcionan predicciones acordes con las mediciones experimentales del flujo de
agua a través de una membrana determinada.

Por tanto, este modelo convierte los aspectos electroquimicos de las ecuaciones
fundamentales en términos fuente apropiados para su uso en el analisis numérico. Ademas,
los términos fuente que simulan la reaccidn electroquimica exotérmica y el calor del cambio de
fase del agua estan incluidos en la ecuacién tridimensional de la energia como se mostré en
[4].

3.2.2. Modelo geométrico y dominio computacional

El modelo geométrico utilizado para el desarrollo y verificacién del modelo matematico es el
de una monocelda con canal de flujo simple de tipo serpentin SSF (Acrénimo en inglés de
Serpentine-single flow field) tipico en este tipo de pilas. La configuracion de los flujos en los
canales del anodo y catodo puede ser en la misma direccion, a contracorriente o en flujos
cruzados a 90°. En la Figura 3-2 se representa el modelo geométrico de una monocelda basica
con canales de flujo en dnodo y catodo en disposicidn paralela.

El dominio computacional utilizado para el modelado matemdtico de la PEMFC se ha
desarrollado sobre la seccidn transversal de una monocelda con canales de flujo en el anodo y
catodo dispuestos en paralelo. En la Figura 3-3 se representa el detalle de la geometria de la
seccion transversal del canal de flujo considerado en el dominio computacional, sus
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componentes y una disposicién tipica del mallado utilizado para la simulacién dindmica. El
origen para el eje Z esta situado en Z;.

Figura 3-2. Modelo geométrico de una monocelda con canal de flujo simple de tipo serpentin

ANODO

-—— Z6
Placa bipolar —
Canal de flujo (dnodo) --- Z
Capa difusora (anodo) GDL4
Capa catalizadora (dnodo) ___ 4
2,
Membrana = .
T Zs
N 22
Capa catalizadora (catodo) a
1
Capa difusora (catodo)
GDL.
Canal de flujo (catodo) --=- 2,
Placa bipolar _——7
. 7
Dominio computacional CATODO

Figura 3-3. Modelo geométrico de la seccidn transversal de un canal de flujo y dominio
computacional
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Tal y como se aprecia en la Figura 3-3, el dominio computacional utilizado para el modelado
matemadtico de la PEMFC se compone de las siguientes partes:

e Canal de flujo anédico (Z, — Zs)

e Capa de difusidon anddica o GDL, (Z3 — Z,)

e Capa catalizadora anddica (electrodo) (Zs)
e Membrana (Zs)

e Capa catalizadora catddica (electrodo) (Z,)
e Capa de difusion catddica o GDL¢ (Z, — Z,)

e Canal de flujo catddico (Zo— Z;)

e Placas bipolares (Z; —Zy y Z5s — Z)

3.2.3. Desarrollo del modelo

Para el desarrollo del modelo matematico utilizado en este proyecto de tesis se han
considerado cuatro especies quimicas diferentes: hidrégeno, oxigeno, nitrégeno y agua. El
agua puede existir en estado liquido o en forma de vapor en funcién de la presién de vapor y
total local. El nitrégeno por su parte puede existir en cualquier parte de la pila.

La ecuacién de la conservacion de la masa, ecuacion (3.3) de la Tabla 3-1, se ha modificado en
el solucionador del flujo tridimensional de STAR-CD para incluir los aspectos electroquimicos
de una pila de combustible. El cambio de fase del agua se simula mediante los términos fuente
S, como se aprecia en las ecuaciones (3.11),(3.13)-(3.18) de la Tabla 3-2. Estos términos de la
reaccién electroquimica se corresponden con el consumo de hidrégeno y vapor de agua en el
anodo, y con el consumo de oxigeno y produccion de agua en el catodo. La ecuacion (3.14)
considera el cambio de fase del agua mediante comparacidn de la presién parcial del vapor de
agua con la presién de saturacion a la temperatura local. Si la presién parcial del vapor es
mayor que la presidn de saturacién entonces el vapor de agua se condensa formandose agua
en estado liquido. En cambio, si la presion parcial del vapor de agua es menor que la presion
de saturacion parte del agua liquida se transforma en vapor. La cantidad evaporada esta
limitada por la cantidad de agua liquida disponible en el volumen de control. Las ecuaciones
(3.15) y (3.16) representan los términos fuente del vapor producido y consumido por efectos
electroquimicos en la superficie de la membrana, tanto en la zona anddica como catédica.

El flujo de agua a través de la membrana se incluye como término fuente en el dnodo y catodo
a través de la consideracion del flujo neto de agua por protdn. Este parametro, a(x,y),
representa la diferencia entre el arrastre electroosmdtico y el transporte por difusién (back
diffusion) y depende del contenido de agua en la membrana A y el coeficiente de difusidn del
agua Dy, definidos respectivamente en las ecuaciones (3.24), (3.25), (3.26) y (3.27) de la Tabla
3-3 (pag. 63).
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La ecuacién de la conservacién de la cantidad de movimiento, (3.4) de la Tabla 3-1, incluye un
término fuente para el medio poroso (z; <z <z,y z, £z < z,) utilizado para modelar el flujo a
través de las capas de difusion (GDL). Este término estd basado en la ecuacidn de Darcy [17].

Las ecuaciones del transporte de especies (ecuaciones (3.5), (3.6), (3.7) y (3.8) de la Tabla 3-1)
se resuelven para los flujos mdsicos de hidrégeno, vapor de agua, agua en estado liquido y
oxigeno, considerando las velocidades del flujo global de la mezcla (u, v y w) y los flujos
masicos de difusidn (J¢,). El modelo asume que el agua en estado liquido estd en forma de
pequefias gotitas suspendidas en el flujo gaseoso. Asi mismo, este modelo utiliza la ecuaciéon
de Navier-Stokes en su forma Laplaciana, por lo que se asume que el flujo es un flujo bifasico
homogéneo. Esta consideracion se ajusta perfectamente a las condiciones normales de
funcionamiento de una PEMFC, ya que una gran cantidad de agua en estado liquido bloquearia
el funcionamiento de la pila.

Los coeficientes binarios de difusidn se calculan mediante la ecuacion (3.23) de la Tabla 3-3. El
coeficiente de difusién de cada especie en la mezcla se considera en la GDL para incluir el
efecto de la porosidad y la tortuosidad de los poros, como se discute en Dutta et al. [18].

El flujo de agua a través de la membrana es una variable importante para una correcta
prediccién del comportamiento de una PEMFC. Este modelo utiliza la misma ecuacion para el
contenido de agua en la membrana que en Springer et al. [19]. La ecuacion (3.26) representa la
relacion entre el coeficiente de arrastre electroosmdtico y el contenido de agua en la
membrana. Esta ecuacidén esta obtenida mediante ajuste a una curva de los datos publicados
en Springer et al. [19]. La ecuacién para calcular el coeficiente de difusién del agua, ecuacion
(3.27) de la Tabla 3-3, utiliza un coeficiente de difusién corregido (D) que depende de la
temperatura de operacién y del contenido neto de agua en la superficie de la membrana (A).

Las expresiones para la concentracién de agua en las fases liquida y gaseosa en las zonas
anddica y catddica se representan en las ecuaciones (3.28) y (3.29). La densidad de corriente
local, ecuacidn (3.30), es una funcién de las propiedades de la membrana, del potencial de la
pila y del sobrepotencial [1], [14], [16], [20-27]. La ecuacién para la conductividad de la
membrana o resistencia idnica de la membrana, se representa mediante la ecuacién (3.31).
Esta ecuacidon estd desarrollada a partir de los datos de Springer et al. [19] y es funcidn del
contenido de agua en la zona anddica de la membrana y la temperatura local. La ecuacién
(3.32) representa la expresion para el sobrepotencial local de la pila, incluyendo entre otros el
efecto de la polarizacién debido a la dilucién del hidrégeno en nitrégeno [1], [4], [16]. Para el
calculo del sobrepotencial local el modelo utilizado permite diferentes opciones. La primera
opcion sélo considera las pérdidas por activacion tanto en el anodo como en el catodo, por lo
que es util para simplificar los célculos en puntos de la curva de polarizacién donde la
intensidad de corriente es baja. La segunda opcidn considera tanto las pérdidas por activacion
como las pérdidas por concentracidn, resultando la opcidn mas cercana al proceso real sobre
todo para el calculo de puntos donde la intensidad de corriente es cercana a la intensidad
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limite. En los cdlculos desarrollados en este proyecto de tesis siempre se ha utilizado esta
segunda opcidn.

Es importante resaltar que todos los términos fuente de la Tabla 3-2 corresponde al volumen
de control y no a las condiciones de contorno en las superficies anddica y catddica de la
membrana. Para la correcta determinacion de las concentraciones y actividades entre la
membrana y las capas de difusidn, la fraccion molar de cada especie utilizada en estas
ecuaciones es extrapolada a la superficie de la membrana. El modelo utilizado en este
proyecto de tesis utiliza una extrapolacion lineal que ha resultado satisfactoria, con soluciones
independientes del mallado en un domino computacional como el de la Figura 3-3 [18]. Sin
embargo, en el caso de que exista una pelicula de agua en estado liquido en la superficie de la
membrana no se utiliza esta extrapolacion lineal, sino que se considera la resistencia a la
transferencia de masa de los reactivos a través de esta pelicula segun la ley de Henry de
solubilidad mediante las ecuaciones (3.33), (3.34), (3.35), (3.36), (3.37) de la Tabla 3-3.

Las fuentes de calor utilizadas en este modelo combinan las pérdidas de energia
electroquimica, Spe, y los efectos térmicos debidos al cambio de fase del agua, Sp,. El calor
generado por las pérdidas electroquimicas ocurre en el interior de la membrana (zz en la
Figura 3-3). La magnitud de esta energia viene dado por la diferencia entre el calor producido
por la reaccion electroquimica de formacidn del agua en la superficie catddica de la membrana
(z, en la Figura 3-3) y la energia eléctrica extraida de la pila, como muestra la ecuacién (3.19)
de la Tabla 3-2. La segunda fuente de calor, Sy, es debida al efecto del cambio de fase del
agua. Este fendmeno puede ocurrir en cualquier punto de los canales de flujo y GDLs, y viene
dado por la ecuacidn (3.20) de la Tabla 3-2.

3.2.4. Notacion

Ak Actividad del agua en la corriente k. Adimensional.
Acv Superficie especifica del volumen de control (v.c.), m™
Area., Superficie del volumen de control, m?
Cuk Concentracion de vapor de agua en la k™ interfaz de la membrana, mol m>
Cuik Concentracién de agua liquida en la k™ interfaz de la membrana, mol m™
Doy Coeficiente de difusidn de H, en una pelicula de agua liquida, 6.3 x 10° m?,s™?
Do,y Coeficiente de difusion de O, en una pelicula de agua liquida, 2.4 x 10° m%s?
Dn,; Coeficiente de difusién binaria de la especie n en la mezcla de gases j, m’s™
D, Coeficiente de difusidn del agua, m?s™*

Do Conductividad efectiva (5/m) de las GDL y placas bipolares

F Constante de Faraday, 96487 C mol™
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Mm,dry

mass,
r'nw,l

Ny

sat

» O ™ © T
s
=~

—

u,v,w
Voc
Vcell

Constante de la ley de Henry para el hidrégeno en una pelicula de agua liquida,
8.9 x 10° Pa

Constante de la ley de Henry para el oxigeno en una pelicula de agua liquida,
2.12x10" Pa

Entalpia de formacion del agua, kJ kmol™

Entalpia de vaporizacion del agua, kJ kmol™

Densidad de corriente local, A m™

Densidad de corriente de intercambio para la reaccién K, A m™
Fraccion masica de la especie n en la corriente k. Adimensional.
Peso equivalente de la membrana seca, kg mol™

Peso molecular de la especie n, kg mol™

Masa de la especie n, kg

Fraccion masica de agua liquida

Arrastre electroosmoético (nUmero de moléculas de agua transportadas por
proton)

Presién de vapor del agua en la corriente k, Pa
Presién, Pa
Presién parcial de la especie n, Pa
. o 3 -1
Flujo volumétrico, m’s
Constante universal de los gases, 8.314 J mol™ K*
Tasa de condensacion, s™
Término fuente

Término fuente del calor debido a las pérdidas electroquimicas para la
ecuacion de la energia.

Término fuente del calor debido al cambio de fase del agua para la ecuacién de
la energia.

Término fuente del potencial de fase. (A/m?)

Espesor de la membrana, m

Espesor de la pelicula de agua liquida en el anodo, m

Espesor de la pelicula de agua liquida en el catodo, m
Temperatura, K

Velocidad en las direcciones x, y, and z respectivamente, m st
Voltaje de pila a circuito abierto, V

Voltaje de pila, V
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XL Longitud del canal medido desde la entrada del anodo, m

Xix Fraccion molar de la especie i en la corriente k

Simbolos griegos

a(x, y) Flujo neto de agua por protén

Ok Coeficiente de transferencia para la reaccion K, ver Tabla 2-3
B¢ Permeabilidad en la direccion §
£ Porosidad de la capa de difusion de gas (GDL)

n(x, y) Sobrepotencial (polarizacién) para la reaccién del oxigeno, V, ver Tabla 2-3
A Contenido de agua en la membrana
n Viscosidad dindmica, kg-s m™

Pmdary Densidad de la membrana seca, kg m?

o Densidad de la mezcla, kg m?
Pn Densidad de la especie n, kg m™
Om Conductividad de la membrana, Sm™

Subindices y superindices

a Anodo
C Catodo
e Reaccidn electroquimica

H, Hidrégeno

K Anodo o catodo

I Liquido

N, Nitrégeno

0, Oxigeno

p Cambio de fase

v Vapor de agua

w Agua liquida

sat Saturada

13 Variable para la direccién x,y, 0z
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3.2.5. Ecuaciones

Tabla 3-1. Ecuaciones fundamentales

Ecuaciones fundamentales de la dinamica de fluidos

Conservaciondela 0
masa Frix +—(p )+—(pV) +—(PW) 3.3)

0 vod w o
u&(pu) + a—y(Pu) + E(PU) =
0P 0/ Ou d du d / du
= ‘&*&(*‘&)*a—y@@)*&(“&) * Sox

» 0
Conservacion de uo (pv) + Va_y (pv) + wo (pv) =

Iar::vniﬂﬂzgtge - 6P+ 4 ( 5") N 0 ( HV> N 0 ( av> o (3.4
© 9y 0x Hox dy u[)y 9z \M 5z py
0 o) +92 ow) 4 w2 (ow) =
u&(pw) Va—y(pW) W£ pw) =
_ aP+a<aW>+a<aw) a<aw>+s
~ "oz Tax\Max) Tay ua_y 9z \H 5, ) T opz
Transporte de 9 m +2 (o) + v (pm +W_ -
hidrégeno at(p ) (p H,) (p H,) (p H,) = 5)
a .
(Anodo) =5 (xm,) + oy (Iy,Hz) t3; (Iz,Hz) + Su,

d d
Transporte de (meV) + u (pmwv) + V (pmwv) + W (pmwv) 3.6

vapor de agua (]va) + (IYWV) + (]z wv) + SWV * Sawve + Sewve
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Ecuaciones fundamentales de la dinamica de fluidos (Cont.)

0 d 9
Transporte de (meI) + Ll (pmwl) + V (pmwl) + W_ (pmwl)

agua liquida (3.7)
= _(]X wl) + a_y (]y,wl) + &(Iz,wl) + Swlp
0 0 0 0
Transporte de 2 (Pmoz) tox (Pmoz) tVss (Pmoz) twe (pmo,) =
oxigeno 0z (3.8)
(Catodo) (]XOZ) +35 (lyoz) +3; (lz 0,) +So,
g h)+a by + 2 h)+a h) =
Conservacion de gt P T 5 (Ul a_y(pv 3z PV = 39
la energia _a< aT)+a< 6T>+a<kaT>+S i (3.9)
T ox\ ax) ay\ ay)  az\ az) “Pe " The
Transporte de
clectrones fD¢v¢-ds+f SedV (3.10)

S \%

Tabla 3-2. Términos fuente para las ecuaciones fundamentales

Términos fuente volumétricos y lugar de aplicacion de acuerdo con la
Figura 3-3

Conservacién de la o™ = SHz + Swvp + 5wy + Sawy, €1 2 =125

masa -
Sm = SOZ + Sva + Sw]p + Sawve en z= Z,
n i6n de |
- santidad dola Spx = —5-Spy = —LS,, = -2 en z;<z<z, and

cantidad de Px By P Bz (3.12)

movimiento 23 <2< 172,

Transporte de H, )

(Anodo) S, = — 2 My, Ac, €N z =z, (3.13)
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Términos fuente volumétricos y lugar de aplicacion de acuerdo con la
Figura 3-3 (Cont.)

massy, ofy

MHZO Znofv Mpofy P‘S/‘%_pwv
Swvp = (pﬁ) £ [ > ]r en z, <z<z; (3.14)
P

Transporte de agua o)

en fase vapor Sawve = — z );'y I(%,y)Mp,0Acy €n z =z, (3.15)
1+2a(x,
Scwve = _$I(X: Y)My,0Acy €n z =1z, (3.16)
Transporte de agua _
liquida Swlp = —Sva en z, <z<z;g (3.17)
Transporte de O, 1(x,y)

(Cétodo) 50, = =5 Mo,AAev €N z =7 (3.18)

Calor generado por pérdidas electroquimicas

1
She = hrxn [EI(X: Y)Acv]z - (I(X: Y)VcellAcv)zzzZ (319)
2

Conservacion de la
energia en z=zg

Calor generado por el cambio de fase

(3.20)
Shp = Swlphfg en z, <z<zg
Se = Término fuente de potencial de fase (A/m’)
Transporte de En la capa catalitica del 4nodo: S¢ = —V - i (A/m”) .

lect
clectrones En la capa catalitica del citodo: S¢, = V - i (A/m’)

i = Densidad de corriente (A/m?)
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Tabla 3-3. Ecuaciones para el modelado de los efectos electroquimicos

Ecuaciones para el modelado de los efectos electroquimicos

Flujo mésico de

difusion de la omyg
] = —pDgp,—— 3.22
especie N en la Jen = —PDen 5 (3:22)
direccion &
PDn,j (X' Y)
1/2
Coeficiente binario (PC_nPC_]-)l/ ° (Tc_nTc_,-)S/ 12 (Mi + Mi) (3.23)
. ., n ] .
de difusion T(x y) 2.334
= 3.64x1078 (—)
Coeficiente de
. _ F Cwe(xy) = Cya(x,y)
transferencia neta  a(x,y) = ng(x,y) — Gy Dw(x,y) . (3.24)
de agua por proton ' "
A =B1+ B2ag + B3a% + B4ay + BSay 0<ay<1
Contenido neto de *=B6 +B7(ak—1) 1<a, =<3
aguaen la ax = a, por defecto (3.25)
membrana

B1=0.043,B2=17.81, B3 =-39.85, B4 = 36.0,
B5=0.0,B6=14.0,B7=14
Coeficiente de 1, = g323 + E2)% + E1A + E4

arrastre (3.26)
electroosmotico 1 = 0.05, E2=0.0029, E3 = 0.0, E4 = -3.4x10""”
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Ecuaciones para el modelado de los efectos electroquimicos (Cont.)

1 1
D,, = D,exp (GO (a - —T(x, y)))
Dy=Gl A<L2
D, =G1(1+L2(A—L2)) L2<A<L3

Coeficiente de D, = G2(L3 —L1(A—L3)) L3 <A< L4

o (3.27)
difusién del agua
D, =G3 A>L4
G0 =2416 K, G1 = 1x10"" m?%/s, G2 = 1x107'° m?/s,
G3 =1.25x10"" m?%s, G4 =303 K
L1=167,L2=2.0,1.3=3.0,L4=4.5
Concentracion de
vapor de agua en or g
las superficies Cuk(Xy) = = dry A (3.28)
anddica y catodica o
de la membrana
.. Xw KP(X' Y)
Actividad del agua ag = —pst (3.29)
w,K
Densidad de om(X,y)
corriente local I(x, Y) = T (Voc = Veenn — H(X. Y)) (330)
(o Mudry 1 1
om(x,y) = (Hl Py Cuwaxy) — HZ) exp (<H3 (m - m))
Conductividad
local de la +HO (3.32)
membrana

H1=0.514 S/m, H2 = 0.326 S/m, H3 = 1268 K

H4 =303 K, HO =0 S/m
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Ecuaciones para el modelado de los efectos electroquimicos (Cont.)

Opcion 1: Sobrepotencial de activacion o superficie:
Término 1 + Término 2

RT (X: Y, ZZ) I(X, Y)P(X: Y, ZZ)
o =822, )

(XCF I002 POZ (X, Y ZZ)
RT(X, y: ZS) ( [I(X, Y)P(X; y: ZS)])
+ In
o, F Ty, Pu, (%,¥,23)

Sobrepotencial

local Opcion 2: Opcidn 1 + sobrepotencial por concentracion: (3.32)

Término 1 + Término 2 + Término 3 + Término 4

_ RT(xy,7,) Ix,y)P(x,y,2;)
nxy) = l

(XCF IOOZ POZ (X’ Y, ZZ)
RT(X, y: ZS) ( [I(X, Y)P(X; y: ZS)])
+ In
o, F Ty, Pu, (%,¥,23)

RT Poz,in RT PHz,in
+—(Inh—— |+ —=(In——""——
4F Po, (x,y,22) 2F Py, (%Y, 23)

_ mw,l(z massn)

Espesor de la

pelicula de agua Lok = £pwiAreag, (3.33)

Po, (X, ¥,22) = Xo,(%,y,22)P(x,y,25)
(3.34)

1(x,y) _ Xoy (xy.22-te e )P(xy.22~tec ) Hop1 ™ X0, (xy,20)
¢ Mo, = pOZDOZ'l[ : tre ; = 2] (3.35)
Solubilidad del gas
PHZ (Xl y’ Z3) = XHZ (X’ y: Z3)P(X’ y: Z3) (336)
_ — -1_
_I(;:y) My, = pr, Dir,s [XHZ(X'Y'Z3 tf,a)P(X:Y-Zzt tra)Hpy | XHZ(x,y,Z3)] (3.37)
f,a
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CAPITULO 4: Optimizacion del proceso de
simulacion numérica de prototipos de
PEMFC

4.1. Introduccion

El estudio tedrico de la dindmica de fluidos se desarrolld a lo largo de los siglos XVIII y XIX. Su
gran dificultad y la imposibilidad de obtener en ocasiones soluciones analiticas a las ecuaciones
planteadas, ha impulsado hasta nuestros dias la experimentacion como metodologia principal
para abordar los problemas de dindmica de fluidos, ya fuera a escala real o en prototipos
reducidos.

Sin embargo, la aparicién de ordenadores capaces de trabajar con gran cantidad de datos y el
desarrollo de métodos algoritmicos precisos permitié la aparicion de la Dindmica de Fluidos
Computacional, que revoluciond la manera en la que se estudia hoy la dindmica de fluidos. No
obstante, aun siendo la CFD un complemento muy util para el estudio de problemas de
dindmica de fluidos, nunca podra reemplazar al estudio tedrico y experimental [1]. De hecho,
los resultados obtenidos a través de este sistema son sélo una prediccion que deberd ser
siempre comprobada mediante la observacién directa.

Las ventajas de utilizar técnicas de CFD son evidentes. Por una parte, aunque los resultados
obtenidos a partir de un estudio computacional de fluidos son andlogos a los que podemos
obtener de modo experimental, la fabricacidon de prototipos para la experimentaciéon puede
resultar excesivamente costosa. Ademas, mientras que en un experimento las mediciones se
limitan a unos puntos e instantes de tiempo determinados, en una simulacidn se pueden
tomar medidas de cualquiera de los parametros analizados practicamente en cualquier
coordenada y cualquier instante.

Por otra parte, los plazos en todo proyecto de investigacién son un factor importante que
siempre se intenta minimizar. Un claro ejemplo de ello son las empresas que se dedican a la
Formula 1. El uso de CFD les permite realizar en poco tiempo muchas simulaciones con
pequefias variaciones sobre una misma geometria hasta llegar a una solucion optimizada antes
de fabricarla y testearla en un tunel de viento o en la pista, consiguiendo reducir ampliamente
los plazos de desarrollo. En este sentido, la escuderia de Férmula 1 Renault F1-team compro
en el afio 2009 un supercomputador capaz de realizar 38 billones de operaciones por segundo:
el Xtreme-X Supercomputer. Segun datos de Renault su coste es un 50% inferior al de un tunel
de viento real, cifra que puede rondar los 20 millones de euros, por lo que nada mas arrancarlo
ya genera un 50% de las ganancias de una instalacién madura [2].
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4.1.1. Antecedentes

Como se indico en el Capitulo 3, para el modelado de las complejidades fisicas asociadas a las
pilas de combustible de tipo PEM es necesaria la resolucién de un modelo matematico
avanzado que considere simultdaneamente las ecuaciones de conservacidn de la masa,
conservacién de la cantidad de movimiento, conservacion de la energia (ecuaciones de Navier-
Stokes) y conservacion de especies teniendo en cuenta los efectos de las reacciones
electroquimicas que se suceden en el interior de la pila.

Dada la imposibilidad de obtener una solucidn analitica a dicho conjunto de ecuaciones debido
a su complejidad, se ha de recurrir a la mecanica de fluidos computacional que, utilizando
métodos numeéricos y algoritmos computacionales, permite obtener la solucién mas
aproximada posible a la solucién real del problema mediante la simulacion numérica.

Para el desarrollo de este proyecto de tesis se ha utilizado el software de fluidodindmica
computacional STAR-CD (versién 3.26) de la empresa CD-Adapco [3, 4], que incluye el mddulo
es-pemfc (Expert System PEM Fuel Cell, version 2.2), desarrollado por un equipo de
investigadores de la Universidad de Carolina del Sur en Estados Unidos [5].

Al igual que la mayoria de los programas de fluidodinamica computacional actuales, STAR-CD
utiliza el Método de Volumenes Finitos (MVF) para la resolucién de las ecuaciones
diferenciales definidas en el modelo matematico aplicadas al volumen de control.

El Método de Volumenes Finitos es un procedimiento para la representacién y la evaluacién de
las ecuaciones diferenciales parciales en forma de ecuaciones algebraicas. Como con el
Método de Diferencias Finitas (MDF) o el Método de Elementos Finitos (MEF), los valores se
calculan en lugares discretos en una geometria de malla [6].

Este método numérico se basa en dividir la geometria del volumen de control en pequefios
elementos (volumenes finitos) en los cuales se resuelven las ecuaciones diferenciales
correspondientes en forma discreta. La resolucidon de estas ecuaciones se realiza de forma
iterativa hasta que se alcanza convergencia en la solucion.

El MVF transforma el problema definido en términos de ecuaciones diferenciales en un
problema en forma matricial. La solucidon obtenida mediante el MVF es sélo aproximada, ya
que la solucién exacta sélo se calcula en un numero finito de puntos llamados nodos,
calculdndose para el resto de puntos del volumen de control una solucién mediante
interpolacion a partir de los resultados obtenidos para los nodos.

El conjunto de nodos forma una red denominada malla y estd formada por reticulos de
diferentes formas. Cada uno de los reticulos o celdas contenidos en dicha malla es un
"volumen finito".

En general el MVF tal como se usa actualmente presenta algunas limitaciones:
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* El MVF calcula soluciones numéricas concretas y adaptadas a unos datos particulares
de entrada. No puede hacerse un analisis de sensibilidad sencillo que permita conocer
como variara la solucion si alguno de los pardmetros se altera ligeramente. Es decir,
proporciona sélo respuestas numeéricas cuantitativas concretas, no relaciones
cualitativas generales. Ademas, los resultados obtenidos mediante el software son
aproximaciones cuya precisiéon dependera del nimero de elementos utilizados.

+« En el MVF la mayoria de aplicaciones practicas requiere mucho tiempo para ajustar
detalles de la geometria, existiendo frecuentemente problemas de mal
condicionamiento de las mallas, desigual grado de convergencia de la solucion
aproximada hacia la solucién exacta en diferentes puntos, etc. En general una
simulacién requiere el uso de numerosas pruebas y ensayos con geometrias
simplificadas o casos menos generales que el que finalmente pretende simularse antes
de empezar a lograr resultados satisfactorios. Esto puede generar un alto coste
computacional y de tiempo por parte del usuario.

Con el fin de reducir tan alto coste, resulta imprescindible una buena planificacién y
optimizacidn de todo el proceso de simulacidon. El objetivo de este Capitulo es la elaboracion
de un procedimiento para la simulacién numérica de prototipos de pila de combustible de tipo
PEM mediante el software STAR-CD, estableciendo asi una metodologia de trabajo que
permita el estudio sistematico de la influencia de las distintas variables de operacion en el
rendimiento de la pila, reduciendo al méximo los tiempos del proceso pero sin disminuir la
precision del célculo.

4.2. Simulacidon numérica

El procedimiento para el desarrollo de una simulacién numérica consta de tres fases
principales: Preprocesado, Calculo y Postprocesado (Figura 4-1). En la primera fase se pueden
encontrar algunas de las etapas mas importantes para el buen desarrollo del andlisis
computacional: disefio, mallado, asignacidn de propiedades y establecimiento de las
condiciones de contorno. La segunda fase se corresponde con el calculo iterativo hasta
conseguir una solucion valida segun el criterio de convergencia deseado. La tercera fase consta
de dos etapas: presentacion de los resultados obtenidos y el analisis de los mismos. Con las
conclusiones extraidas a partir de este andlisis se podrdn tomar las decisiones mas correctas
para la optimizacion del disefio del sistema objeto de la simulacidn.
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1 15IS DE
ANALISIS
RESULTADOS

PREPROCESADO

Figura 4-1. Fases y etapas para el desarrollo de una simulacién numérica

4.2.1. Preprocesado

Consiste basicamente en la preparacién del problema para poder realizar la simulacién
numérica mediante el cdlculo iterativo y la obtencidén de resultados. Esta fase del proceso
consta a su vez de cuatro etapas diferentes:

1. Definicién de geometria del volumen de control
2. Generacién de la malla tridimensional (discretizacion)
3. Asignacion de propiedades a los materiales

4. Establecimiento de las condiciones de contorno

4.2.1.1. Definicién de geometria del volumen de control

La definicién geométrica del volumen de control se puede efectuar mediante un software de
CAD (Acréonimo en inglés de Computer Aided Design; Disefio Asistido por Ordenador) para
posteriormente ser importada y procesada por el software de CFD. Aunque STAR-CD incluye su
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propia herramienta de CAD (STAR-Design), en este proyecto de tesis se han utilizado Solid
Edge v19 y Solid Edge ST como herramientas de CAD por sus multiples ventajas frente al
anterior.

4.2.1.2. Generacion de la malla tridimensional

La generacion de la malla tridimensional puede ser la etapa mds complicada y costosa de todo
el preprocesado. Dado que el volumen de control objeto de la simulacion se subdivide en
pequefios volumenes finitos, en los que se deben satisfacer las ecuaciones que rigen el
fendmeno, las caracteristicas y el nuimero de estos volimenes finitos influye
considerablemente en el proceso de la resolucion numérica. Una malla inadecuada puede
condicionar todo el proceso de simulacion, elevando los costes de computacién, e incluso
provocar la no convergencia de la solucidn en la etapa del célculo. Por tanto, es fundamental
obtener mallas de buena calidad que permitan conseguir la maxima precisién de los resultados
con el menor tamafio de modelo y el menor tiempo de computacion posible. Aunque existen
diferentes herramientas independientes para la generacién del mallado tridimensional, en este
proyecto de tesis se han utilizado las herramientas propias de STAR-CD y es-pemfc.

STAR-CD ofrece la posibilidad de generar mallados tridimensionales utilizando diferentes
tipologias de elementos (volumenes finitos), de modo que se pueda adaptar a cualquier
contorno. La Figura 4-2 muestra algunos de los tipos de celdas que maneja este software.

Figura 4-2. Tipologia de elementos utilizados en STAR-CD
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Durante el calculo, STAR-CD aplica las ecuaciones del modelo matematico y calcula cada
magnitud fisica en todos los nodos definidos en la malla. Después, asigna al centro de
gravedad de cada volumen finito los valores para cada magnitud calculada que se obtienen por
interpolacion de los resultados de los nodos de cada elemento (Figura 4-3). Por lo tanto, la
caracteristica principal que diferencia a los distintos elementos es el nimero de nodos con el
que se resuelven las ecuaciones dentro de su volumen finito de control. A mayor nimero de
nodos por elemento, mds precisa sera su resolucion interna. Asi, dado que un elemento con
forma tetraédrica tiene 4 nodos, uno piramidal tiene 5, un prisma tiene 6 y un hexaedro tiene
8 nodos, es evidente que un mallado compuesto por poliedros hexaédricos proporcionara una
solucidon mas precisa que uno compuesto por tetraedros (Figura 4-4).

n2 n3

nl

n

n8

Figura 4-3. Los valores para cada magnitud calculada asignados al centro de gravedad de cada
elemento N1, se obtienen por interpolacidn de los resultados de los nodos de dicho elemento
(n1-n8)

Por el contrario, son los algoritmos de creacién de elementos con forma de tetraedro los que
mejor se ajustan en los procesos de generacién de mallados de forma automatica,
reduciéndose considerablemente el tiempo invertido en esta etapa, mientras que los mallados
con elementos hexaédricos se deben generar de forma manual o semiautomatica (Figura 4-4).
Ademas, son los elementos con forma de tetraedro los que mejor se adaptan a cualquier
contorno que tenga el volumen de control.
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Figura 4-4. Calidad de la malla y facilidad para su generacién automatica segun la forma del
elemento utilizado

Asi la alternativa 6ptima de mallado serd aquella solucién de compromiso que combine
elementos en su mayoria hexaédricos junto con otros elementos que permitan ajustar la malla
al contorno del volumen de control, y que el nimero de dichos elementos sea suficiente para
obtener una solucién con la precision requerida sin que el tiempo de computacién sea
excesivo.

STAR-CD incluye una herramienta para generar un mallado de manera semiautomatica (pro-
STAR AutoMesh module, pro-am) mediante la cual se pueden generar diferentes tipos de
mallas en las que ademds se puede construir un mallado superficial para la simulacién de la
capa limite en el comportamiento fluido. El procedimiento, descrito en la Figura 4-5, comienza
con la importacién de la superficie geométrica desde un sistema CAD a través del formato de
archivo estandar de prototipado rapido: STL (StereoLithography; Archivo de estereolitografia),
que utiliza una malla de pequefios tridngulos sobre las superficies para definir la forma del
objeto. El segundo paso es la creacién de una subsuperficie que sera el resultado de sustraer a
la superficie inicial el espesor en el que se desee definir la capa limite. El tercer paso es la
generacion de la malla en el interior de la subsuperficie. Esta malla puede estar compuesta por
elementos hexaédricos que se recortardn al contacto con la subsuperficie (malla trimada), por
elementos tetraédricos (malla tetraédrica) o por elementos hexaédricos en el interior y
tetraédricos en el ajuste con el contorno de la subsuperficie (malla hibrida). El cuarto paso
consiste en crear una malla para la capa limite mediante la extrusién de las figuras poligonales
planas contenidas en la subsuperficie, pudiendo determinar el nimero de capas de elementos
gue contendra dicha capa limite. El quinto y ultimo paso es el ensamblaje de ambas mallas. La
Figura 4-6 presenta el resultado de los diferentes tipos de mallas que se pueden generar con
pro-STAR AutoMesh.
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Importacién de la superficie geométrica

Creacion de la subsuperficie

=]
—

Creacion de la capa limite

Mallado

| |
i I

Ensamblaje

T i T

Figura 4-5. Procedimiento para la generacidon semiautomatica del mallado mediante pro-STAR
AutoMesh module, pro-am
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Tiposde mallado generados con pro-STAR AutoMesh

-

Figura 4-6. Resultado de los diferentes tipos de mallado posibles con pro-STAR AutoMesh
module, pro-am

#
o

Para el mallado con tetraedros STAR-CD utiliza el algoritmo de la Triangulacién de Delaunay,
dando como resultado una red de triangulos que cumple la propia condicién de Delaunay. Esta
condicidén dice que la circunferencia circunscrita de cada tridngulo de la red no debe contener
ningun vértice de otro tridngulo. Asi, la triangulacién de Delaunay maximiza los angulos
interiores de los tridngulos generados, reduciéndose los errores de redondeo al minimo [7].
Aungue es la forma mas rapida de generar un mallado, no es el preferido por los usuarios de
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CFD por su falta de precisidon en el cdlculo y porque el nUmero de celdas necesarias para una
correcta precision es elevado, lo que dispara el tiempo de computacion.

Consideraciones generales para un mallado 6ptimo

Algunas de las propiedades asociadas a la calidad de una malla se detallan a continuacion:

¢ Densidad. Indica el nimero de elementos de la malla. En general, una mayor densidad
permite una mayor precision en el calculo aunque el tiempo de computacion y de
postprocesado también son muy superiores.

¢ Distribucién de nodos. La densidad de la malla se debe aumentar en aquellas zonas en
las que los gradientes de las magnitudes a calcular se prevén superiores y reducir en el
resto del volumen de control.

e Suavidad. Propiedad relacionada con la variacion de volumen entre elementos
adyacentes. Variaciones muy grandes conllevan grandes errores de truncamiento,
definido como la diferencia entre las derivadas parciales en las ecuaciones de flujo y
sus aproximaciones discretas.

e Esquinamiento. Se define como la diferencia entre la forma de un elemento
determinado y la de un elemento hexaédrico del mismo volumen. Elementos muy
esquinados reducen la precision y desestabilizan la solucién. Las mallas hexaédricas
6ptimas son aquellas cuyos angulos en los vértices se aproximan a 90°, mientras que
en las mallas tetraédricas los angulos deberian aproximarse a 60° siendo todos
menores de 90°.

¢ Relacion de aspecto. Indica el estiramiento del elemento. En flujos isotrépicos se
pueden obtener resultados muy precisos con un nimero inferior de elementos si éstos
presentan una relacion de aspecto grande, aunque se recomienda no utilizar
relaciones de aspecto superiores a 5 y nunca en zonas donde el flujo sufre cambios.
Las mallas hexaédricas permiten relaciones de aspecto superiores que las mallas
tetraédricas, en las que una relacién de aspecto grande conlleva un mayor
esquinamiento que favorezca una no convergencia o una falta de precision en el
calculo.

¢ Alineacion. De forma general, una malla alineada con el flujo a estudiar proporciona
mejores resultados incluso con un menor nimero de elementos. En este sentido, una
malla hexaédrica favorece un alineamiento correcto mientras que en una tetraédrica
el alineamiento es practicamente imposible.

4.2.1.3. Asignacion de propiedades a los materiales

En la simulacidn del funcionamiento de una PEMFC se modela tanto la parte fluida (canales de
flujo) como las diferentes partes sélidas que la componen (placas bipolares, capas de difusiony
membrana polimérica). Por tanto, ademas de indicar si es sdlido o fluido, es necesario
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adjudicar a cada elemento las propiedades que le corresponden: densidad, viscosidad (caso de
fluidos), calor especifico y conductividad.

4.2.1.4. Establecimiento de las condiciones de contorno

Las condiciones de contorno o frontera, son aquellas que definen el comportamiento del
modelo en los limites del volumen de control, necesarias ademas para poder iniciar el cdlculo.
En este caso las condiciones de contorno que necesita STAR-CD son datos relativos a los flujos
de entrada y de salida (presion, caudal, temperatura, velocidad, humedad relativa y
composicidn) tanto para la zona anddica como catddica y datos relativos al funcionamiento de
la pila (temperatura de operacién y valores iniciales de voltaje y densidad de corriente).

4.2.2. Calculo.

El resultado del preprocesado, en un problema simple no dependiente del tiempo, permite
generar un conjunto de n ecuaciones con n incognitas, que puede ser resuelto con cualquier
algoritmo para la resolucidn de sistemas de ecuaciones lineales. Cuando el problema a tratar
es un problema dependiente del tiempo, el cdlculo consiste en una sucesidn finita de sistemas
de n ecuaciones con n incognitas que deben resolverse uno a continuacidon de otro, y cuya
entrada depende del resultado del paso anterior.

4.2.3. Postprocesado.

El calculo proporciona valores de cierto conjunto de funciones en los nodos de la malla que
define la discretizacién. En el postprocesado se calculan magnitudes derivadas de los valores
obtenidos para los nodos y, en ocasiones, se aplican operaciones de suavizado, interpolacién e
incluso determinacién de errores de aproximacién.

4.3. Protocolo de simulacidon numérica de modelos de
PEMFC

4.3.1. Planteamiento inicial

Para la definiciéon del protocolo a seguir para el desarrollo de la simulacidn de prototipos de
PEMFC se ha seguido el esquema general detallado en la Figura 4-7. Tal y como se representa
en este esquema, se han considerado dos estrategias diferentes para la generacion del
mallado dentro de la fase de preprocesado.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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DISENO INICIAL
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Figura 4-7. Esquema del proceso de simulacién numérica

La primera estrategia consiste en la creacidn de la geometria del volumen de control en un
sistema de CAD, para después importar dicha geometria a STAR-CD y generar la malla de
manera semiautomatica mediante el asistente de la aplicacion pro-STAR AutoMesh, pro-am.
Este método es el mas apropiado para geometrias complejas, pudiendo resolverse con
cualquiera de los tipos de mallado detallados en la Figura 4-6: malla trimada, tetraédrica o
hibrida . En las pruebas realizadas, el procedimiento resulté bastante complejo por la aparicion
de multiples celdas erréneas que necesitaban de una reparacidn manual. Por otra parte, la
necesidad de asignar diferentes propiedades a los elementos correspondientes a la parte
fluida (canales de flujo) y parte sélida (placas, capas de difusién y membrana) obliga a la
generacién de mallas independientes para cada entorno y su posterior acoplamiento. En la
Figura 4-14 se representa una de las geometrias resuelta mediante una malla trimada (color
verde) y capa limite (color dorado).
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Figura 4-8. Ejemplo de mallado mediante el asistente de la aplicacion pro-STAR AutoMesh

La segunda estrategia (Figura 4-7) consiste en la creacion del mallado de manera manual
mediante las herramientas del entorno de STAR-CD. Este método se presenta como el mas
apropiado para el mallado de voliumenes de control con geometrias sencillas, dando como
resultado una malla de alta calidad formada por elementos hexaédricos con una relacién de
aspecto cercana a la unidad y dispuestos de manera alineada con el flujo principal. Aunque no
sea necesario invertir tiempo en la reparacion de ninguna celda, el tiempo de generacién del
mallado puede ser superior al del primer procedimiento.

La asignacion de propiedades a los diferentes elementos que componen el mallado se hace de
manera manual mediante las herramientas bdsicas de seleccién de elementos que se incluyen
en STAR-CD. Este proceso también resulta en ocasiones demasiado extenso.

El médulo es-pemfc incluido en STAR-CD permite el calculo de las condiciones de contorno
mediante un panel presente en el asistente para el proceso de simulacién. Sin embargo, hay
que destacar la falta de flexibilidad de dicho asistente para extraer y tratar los diferentes datos
con los que trabaja.

Asi mismo, en la fase de postprocesado, la presentacion de resultados es un tedioso proceso
cuya duracién es directamente proporcional al nimero de celdas que contenga el modelo
estudiado.

En previsidn de que el nimero de prototipos a simular pueda ser elevado, resulta necesaria la
consideracion de optimizar en la medida de lo posible todos estos procesos.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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4.3.2. Optimizacion del procedimiento

Considerando, de una parte, que la geometria de los modelos a simular es de una complejidad
menor y, por otra, las ventajas de generar un mallado con elementos hexaédricos alineados
con el flujo principal, se ha optado por una optimizacién del proceso de mallado manual.

En general, la geometria de una monocelda de pila de combustible de tipo PEM se presta
perfectamente para un mallado a partir de la extrusion de una malla bidimensional que se
situe en un plano paralelo al que contiene la membrana. La estrategia de mallado se basa en el
uso de bloques estructurados, lo que permite descomponer el problema en partes mas
manejables. Preferentemente se descomponen las diferentes zonas en dareas con forma
cuadrada o rectangular, que se ajusten a una matriz de elementos cuadrangulares. Para las
zonas curvas del volumen de control se divide el area circular en cinco areas menores (malla
tipo mariposa), tal y como se muestra en la Figura 4-9. Aunque en esta malla aparecen cuatro
zonas con irregularidades coincidiendo con las diagonales, estas deficiencias no son demasiado
graves, ya que el angulo promedio de estos nodos es de 120°, sélo un 33% mas del ideal de
90°. Ademas, el nimero de elementos utilizados no influye en estas irregularidades, afectando
Unicamente a la precision del célculo.

Figura 4-9. Mallado de superficie circular mediante bloques estructurados

Para su optimizacion, el proceso de mallado se ha dividido en dos fases (Figura 4-10), una
manual y otra automatica mediante una macro. En la fase manual el drea se subdivide en
bloques segln se ha detallado anteriormente y se crea un archivo con las coordenadas de los
vértices de todos los bloques. La fase automatizada se inicia con la carga del archivo de
vértices en STAR-CD y consta de cinco etapas: creacién de las polilineas que forman los

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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perimetros de los bloques, generacién de las mallas bidimensionales de los bloques, creacién
del mallado tridimensional mediante extrusidon, normalizacion del mallado mediante el
acoplamiento de las mallas de los diferentes bloques y el refinamiento de la malla en las zonas
necesarias.

DISENO INICIAL

DIVISION EN
BLOQUES

ARCHIVO DE
VERTICES

\_

CREACION DE
| POLILINEAS

CREACION DE

| LA MALLA 2D

EXTRUSION
|  (MALLA 3D)

NORMALIZADO

REFINAMIENTO
|  DE MALLA

Figura 4-10. Optimizacidn del proceso de mallado

Para el caso del andlisis de pilas con placas cuyos canales de flujo sean de tipo serpentin, ya
sean de canal simple o multiple, se ha creado un algoritmo que escribe automaticamente el
archivo de vértices necesario para la generacién del mallado mediante el proceso anterior.

El proceso de asignacién de propiedades a los diferentes elementos que componen la malla
también se realiza utilizando una macro desarrollada en el entorno de STAR-CD. Asi mismo, el
proceso de presentacion de resultados tras el calculo se automatiza mediante otra macro que
permite controlar la variable a representar, las escalas de valores, las escalas de colores y la
posicion de las figuras. Para mds comodidad, se han desarrollado paneles de comandos para el
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control de las diferentes macros. La Figura 4-11 muestra el panel de comandos que controla la
presentacion de resultados en la fase de postprocesado.

Figura 4-11. Panel de comandos para la presentacion de resultados

Para el calculo de las condiciones de contorno se ha programado una hoja de calculo con
diferentes capacidades en funcion de los datos disponibles. Asi, es posible el calculo del flujo
masico a la entrada del dnodo y catodo en base a unos indices estequiométricos dados (Figura
4-12) y, por otro lado, es posible fijar los flujos masicos a valores predeterminados y calcular
los indices estequiométricos con los que funcionard el sistema (Figura 4-13).
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Figura 4-12. Calculo de flujos masicos a partir de los indices estequiométricos
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Figura 4-13. Calculo de indices estequiométricos a partir de los flujos masicos
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4.4. Conclusiones

Se ha establecido un protocolo optimizado para la simulaciéon numérica de prototipos de pila
de combustible de tipo PEM mediante el software STAR-CD, con el objetivo de reducir al
maximo el tiempo invertido en el proceso. En la Figura 4-14 se representa el esquema de
simulacidn optimizado definitivo.

En las pruebas realizadas se han constatado reducciones globales del tiempo de preprocesado
y postprocesado por encima del 80% con respecto al proceso manual, e incluso superiores en
el caso de geometrias de canales de flujo de tipo serpentin.

Por otra parte, el control en el proceso permite generar en un Unico proceso el mallado de la
monocelda completa con todas las zonas diferenciadas: canal anddico, GDL anddica,
membrana, GDL catddica, canal catédico y placas, dando como resultado una malla de gran
calidad formada por elementos hexaédricos con una relacidon de aspecto cercana a la unidad y
dispuestos de manera alineada con el flujo principal.

l DISENO INICIAL

ASIGNAR
PROPIEDADES

‘ ASIGNAR COND. ~Tioja de ‘
CONTORNO \ lculo OTROS DATOS

Y

CALCULO

‘ RESULTADOS
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.

Figura 4-14. Esquema del proceso optimizado de simulacion numérica
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4.5. Ejemplos de aplicacion del protocolo

4.5.1. Monocelda con canal doble de tipo serpentin

En la Figura 4-15 se muestra el disefio de la PEMFC utilizada en este estudio. El drea reactiva es
de 4.84 cm®. El canal de flujo es un serpentin de doble canal con una superficie total de 319,44
mm? y un volumen de 159,72 mm?. La seccién transversal del canal es de 1 mm de ancho con
una profundidad de 0.5 mm. Anodo y catodo presentan la misma geometria.

Figura 4-15. Monocelda con canal doble tipo serpentin

En la Figura 4-16 a), b) y c), se detalla la geometria de una de las placas de la pila y la de los
canales de flujo. Se han utilizado un total de 931456 celdas para el mallado y definicidn de los
dominios computacionales necesarios para modelizar la PEMFC completa. En la Figura 4-16 d)
y e) se muestran detalles del mallado tridimensional utilizado en los célculos en STAR-CD.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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c)

Catodo

d) e)

Figura 4-16. a), b): Modelado en CAD de la placa de la PEMFC; c): Detalle de los canales de flujo
de la placa utilizada para la distribucién de gas (hidrégeno y oxigeno) en la PEMFC; d) Mallado
del volumen de control utilizado para los cdlculos de CFD; e): Detalle de los componentes del

mallado: (1) dominio sdlido, (2) canal de flujo anddico y catddico (dominio fluido), (3,4,5) capas

de difusién anddica y catddica y (6) membrana.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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El proceso de generacion del mallado en STAR-CD se detalla en la Figura 4-17. Previamente, la
geometria del volumen de control se subdividié en bloques y se generd un archivo con el
conjunto de coordenadas 3D (x, y, z) de los vértices caracteristicos. Las etapas para la
generacion del mallado son: 1) Lectura del archivo de vértices, 2) Generacion de polilineas y
mallas bidimensionales, 3) Creacién del mallado tridimensional por extrusidon, 4)
Homogeneizacidon del mallado generando los acoplamientos necesarios, 5) Refinamiento de
malla asignando a cada componente un espesor y nimero de capas determinado (membrana:
0.05 mm/4; GDL: 0.25 mm/5; fluido: 0.5 mm/5) y 6) asignacion de propiedades a las celdas.

La Figura 4-18 representa un ejemplo de presentacion de resultados. Concretamente la
distribucidon de temperatura en la PEMFC (corte por el plano de simetria de la pila) y los
perfiles de temperatura en diferentes secciones transversales del canal.

Figura 4-17. Proceso de Mallado de una PEMFC: a) Archivo de vértices; b) Generacién de
polilineas y mallas bidimensionales; c) Creacién del mallado tridimensional por extrusién; d) y

e) Homogeneizacidn del mallado, acoplamientos; f) Refinamiento de malla; g) Asignacion de
propiedades a las celdas y h) Malla definitiva

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Figura 4-18. Distribucién de temperatura en la PEMFC (corte por el plano de simetria de la pila)
y perfiles de temperatura en diferentes secciones transversales del canal
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En la Figura 4-19 se presentan varios resultados obtenidos en la fase de postprocesado: a)
Distribucion de temperatura en la membrana, b) Detalle mallado, c) Distribucién de Ia
densidad de corriente en la membrana y d) Distribucién de velocidades en el canal catddico.

a)
b)

c) d)

Figura 4-19. a) Distribucion de temperatura en la membrana, b) Detalle mallado, c)
Distribuciéon de la densidad de corriente en la membrana y d) Distribucion de velocidades en el
canal catédico.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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4.5.2. Monocelda comercial Heliocentris

La Figura 4-20 muestra la PEMFC comercial de la marca Heliocentris utilizada en este estudio.
El drea reactiva es de 10.24 cm’. El canal de flujo es una camara de 4096 mm?® (32x32x4),
donde los gases entran en contacto con las capas de difusién a través de una matriz de 23
orificios de 2.8 mm de didmetro dispuestos en una placa de acero inoxidable. Anodo y catodo
presentan la misma geometria.

Figura 4-20. PEMFC comercial de la marca Heliocentris de 10.24 cm” de &rea reactiva

En la Figura 4-21 se recogen varios pasos de la etapa de disefio dentro de la fase de
preprocesado, en la Figura 4-22 se presentan varios detalles del mallado del volumen de
control utilizado en las simulaciones, y en la Figura 4-23 se detallan varios resultados obtenidos
en la fase de postprocesado y que se utilizan para el andlisis de los resultados obtenidos.

Influencia del diseifo de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Figura 4-21. Modelado monocelda Heliocentris: a) Plano, b) Modelado de placa y zona fluida
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c) d)

Figura 4-22. Detalles del mallado del volumen de control: a) Malla completa, b) Placa, c) Zona
fluida y d) Detalle mallado zonas curvas
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Figura 4-23. a) Distribuciéon de la densidad de corriente en la membrana, b) Distribucion de la
temperatura en la membrana, c) Distribucién de temperatura en la seccion transversal y d)
Detalle ampliado de la seccidn anterior
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CAPITULO 5: Influencia de los pardmetros
geométricos en el rendimiento de una
PEMFC. Revision

5.1. Introduccion

Ante la creciente preocupacién mundial por la contaminacién ambiental y el agotamiento de
las reservas de combustibles fdsiles, las soluciones para la generacidon de energia limpia son
una demanda urgente. Las pilas de combustible se presentan hoy dia como una de las
alternativas de generacién de energia limpia mas adecuadas y, entre ellas, las pilas de
combustible de tipo PEM. Algunas de las ventajas que ofrecen con respecto a otros tipos de
pilas son su facil implementacion y su vida uUtil mas larga. Ademads, su baja temperatura de
operacion, alta densidad de potencia, arranque rapido, solidez del sistema y bajas emisiones
han favorecido el interés de diversos sectores de la industria para abrir nuevos campos de
aplicacién de estas pilas de combustible, incluyendo la industria del automavil, la generacidn
estacionaria de energia, aplicaciones portatiles, etc. [1]. En la actualidad, muchos de los
esfuerzos en investigacién se centran en el desarrollo de PEMFC mas eficientes que produzcan
altas densidades de corriente durante mas tiempo [2].

Aungque son muchos los factores que intervienen en el rendimiento de una PEMFC (como las
condiciones de operacién, los fendmenos de transporte en el interior de la pila, la cinética de
la reaccidn electroquimica o el ensamblaje de la MEA), cada vez mas trabajos analizan la
influencia de las diferentes variables geométricas relacionadas con los canales de flujo de las
placas bipolares. Las conclusiones de algunos de estos estudios permiten establecer
configuraciones geométricas dptimas que permiten potenciar la producciéon de energia en la
PEMFC prolongando la vida atil del sistema.

El objetivo de este capitulo es el de recopilar los resultados mds importantes de los estudios
realizados en los ultimos afios relacionados con la influencia de los diferentes parametros
geométricos de los canales de flujo en el rendimiento global de una PEMFC.

5.2. Campo de flujo

Como se ha explicado en capitulos anteriores, las placas son uno de los componentes clave de
una pila de combustible, ya que realizan diferentes funciones esenciales para el buen
funcionamiento del sistema. Ademds de servir de soporte mecdnico, mantener separados los
diferentes reactantes, conducir la corriente eléctrica generada o gestionar el agua y el calor
producidos en el interior de la pila, también desarrollan la funcién de distribuir los reactantes a
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lo largo de la superficie catalizadora mediante el campo de flujo. Esta ultima funcién estd
intimamente ligada a la geometria de los canales de flujo.

Ademas de distribuir los reactivos sobre la superficie catalitica, el campo de flujo tiene por
mision la de evacuar de manera éptima los productos de la reaccién, por lo que su disefio
puede llegar a tener un notable impacto en el rendimiento y la densidad de potencia que se
obtengan de una PEMFC. Se han descrito aumentos hasta del 50% en la densidad de potencia
producida solamente con un disefio éptimo del campo de flujo de los reactivos [3, 4].

Existen campos de flujo con diferentes configuraciones geométricas. Cada uno de estos
disefios tiene sus ventajas y desventajas asociadas que los hacen mds o menos aptos para las
diferentes aplicaciones [5]. Entre las configuraciones mas estudiadas estan las representadas
en la Figura 5-1y Figura 5-2:

e Canal tipo serpentin o laberinto (simple o multiple)
e Canales rectos paralelos o tipo z

e Canales interdigitados

e Tipo pin o malla

e Encascada

Figura 5-1. Diferentes configuraciones geométricas de los campos de flujo: a) Canal tipo
serpentin (simple); b) Canales rectos paralelos o tipo z; c) Canales interdigitados

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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Figura 5-2. Diferentes configuraciones geométricas de los campos de flujo: a) Tipo pin o malla;
b) en cascada

En muchos de los trabajos consultados el tipo de campo de flujo es una variable que se
mantiene constante para el andlisis de otras variables como la temperatura de operacion, la
humedad relativa, la presién de los reactivos, la direccion del flujo, etc. Hwang [6] analizé la
influencia de la temperatura de operacion en el rendimiento de la PEMFC utilizando placas de
25 cm? de &rea reactiva, con campos de flujo de tipo serpentin simple, en los que la relacién de
anchuras de canal y rib (espacio entre canales) se mantuvo constante. En Shimpalee et al. [7]
se estudid la influencia de la humedad relativa de los reactivos en el rendimiento de un pila de
480 cm? de area reactiva, con canales de flujo de tipo serpentin maltiple.

La gestidn del agua en la membrana de electrolito polimérico es fundamental para obtener la
maxima potencia de una pila de combustible de tipo PEM. Se requiere de una hidratacién
completa para permitir una buena conduccién protdnica. A menudo, esta hidratacién se
consigue mediante la humidificacién de las corrientes de los reactivos. Por otro lado, la
generacion de agua en el cdtodo como producto de la reaccién electroquimica, es la otra
fuente importante de obtenciéon de la humedad necesaria para la buena hidratacion de la
membrana. Conseguir un equilibrio entre la cantidad de agua producida y la necesaria para
obtener una buena conduccién proténica, eliminando de forma adecuada el exceso para evitar
la inundacion del canal de flujo o efecto flooding [8], es el objetivo de muchos estudios.

En Li et al. [9] se propone un disefio de campo de flujo de tipo serpentin (Figura 5-3) basado en
la determinacién de una caida de presién apropiada a lo largo de todo el canal de flujo, de
manera que toda el agua liquida generada en el interior de la pila se evapore o se elimine a
través de las corrientes de gas impidiendo un malfuncionamiento por inundacién. Al mismo
tiempo, la corriente de gas en el canal de flujo se mantiene completamente saturada con el fin
de prevenir la deshidratacion de la membrana. Se realizaron ensayos con campos de flujo de
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50, 100, 200, 300 y 441 cm? concluyendo que una configuracién de canales tipo serpentin
puede proporcionar un rendimiento excelente de la pila, debido a su capacidad de compensar
la eliminacidn de agua y una caida de presidn aceptable.

Figura 5-3. Imagen del disefio de los canales de flujo mecanizados en la placa bipolar [9]

Wang v Liu [10] utilizaron un campo de flujo de tipo interdigitado de 50 cm? de area reactiva
para el estudio del efecto que sobre el rendimiento tenian la temperatura de operacién de la
pila, la humidificacién de los reactivos, la presidn de los gases y la estequiometria. En Hsieh
[11] se compararon los efectos de diferentes pardmetros sobre tres campos de flujo de 5 cm?
con tres geometrias diferentes (Figura 5-4): serpentin, interdigitado y tipo pin o malla,

concluyendo que el campo de flujo con canales de tipo interdigitado era el que mejor
comportamiento presentaba.
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Figura 5-4. Campos de flujo estudiados [11]: a) Interdigitado; b) Tipo pin o malla; c) Serpentin
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Varios trabajos se centraron en la comparacién del comportamiento de campos de flujo de
tipo paralelo e interdigitados [12], proponiendo en algunos casos geometrias diferentes (NINO,
acrénimo de n-inlet y n-outlet) [13] o el uso de materiales porosos como el foam como canales
de flujo [14]. En [15] y [16], se utilizaron campos de flujo con un d4rea reactiva de 198 cm? y
canales de tipo paralelo, serpentin e interdigitados. El campo de flujo interdigitado mostré
mejor rendimiento que el paralelo debido a que se fuerza a los gases reactivos a pasar a través
de las capas difusoras (Figura 5-5). Ademas, una pila con campos de flujo interdigitados puede
alcanzar el mismo valor de rendimiento que otra con una geometria de canales paralelos pero
con un menor consumo de combustible. Por otra parte, un incremento tanto del nimero de
canales, como de la longitud de canal, como del nimero de giros de los canales, en un campo
de tipo serpentin, favorece la reaccién electroquimica, reduciendo el combustible sin
reaccionar a la salida y, por lo tanto, aumentando el rendimiento.
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1.Current collector, 2. Gas channel, 3 . Gas diffuser, 4. Catalyst layer, 5. Membrane,

6.Inlet gas channel, 7.0utlet gas channel, 8.Entrance, 9. Exit

Figura 5-5. Diagrama esquematico del flujo en los diferentes campos de flujo [39]: a) Paralelo;
b) Interdigitado

En Kumar y Reddy [17] se analizaron campos de flujo con canales tipo serpentin, paralelos,
multiparalelos e interdigitados, estudiando la respuesta en régimen transitorio de la PEMFC
con cada una de las geometrias (Figura 5-6). El analisis concluye que con un campo de flujo de
canales paralelos el estado estacionario se alcanza antes que con el resto de geometrias,
aunque el potencial de salida es menor.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Figura 5-6. Comportamiento en estado estacionario y transitorio de una pila tipo PEM
utilizando diferentes geometrias de campo de flujo en las places bipolares [17]
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Figura 5-7. Campos de flujo analizados [18]: a) Serpentin; b) Serpentin multiple; c) Paralelo; d)
Paralelo en U; e) Simétrico en U; f) Paralelo en serie; g) Interdigitado
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Un estudio comparativo de campos de flujo de tipo serpentin simple, serpentin multiple,
paralelo simple, paralelo en U, simétrico en U, paralelo en serie e interdigitado [18] (Figura
5-7), reflejé que las configuraciones geométricas que producen una menor pérdida de carga al
paso de los reactivos presentan un indice de no uniformidad elevado. Es decir, zonas mas o
menos amplias del drea reactiva no reciben suficiente cantidad de reactivos por una mala
distribucién de los mismos. Por tanto, aunque la pérdida de carga en una pila de combustible
es uno de los importantes determinantes de su eficiencia global, una distribucién homogénea
de los reactivos sobre el area reactiva es imprescindible para obtener un rendimiento dptimo
de la pila.

El andlisis comparativo de campos de flujo con diferentes configuraciones geométricas se
repite en multiples estudios, tanto en régimen permanente [19-39], como en régimen
transitorio [40]. Las conclusiones principales que se pueden extraer son:

e La configuracion geométrica del campo de flujo apenas tiene influencia a altos
potenciales de operacion de la pila. Por el contrario, a bajos potenciales de operacién,
donde las pérdidas por concentracion o transporte de masa son el principal factor que
determina el rendimiento de la pila, la configuracion geométrica afecta
significativamente.

e Los campos de flujo que ofrecen una menor pérdida de carga al paso de los reactivos,
en general, permiten el desarrollo de caminos preferentes por los que circula la mayor
parte del flujo, provocando una mala distribucién de los reactivos sobre el area
reactiva de la MEA vy, por lo tanto, una baja eficiencia de la reaccién y un rendimiento
menor.

e Con campos de flujo con configuraciones geométricas de tipo serpentin o canales
interdigitados, en general, se consiguen distribuciones mas uniformes de los reactivos
sobre las capas cataliticas. Esto permite obtener mayores valores de densidad de
corriente y un aumento en el rendimiento electroquimico de la pila. Por el contrario,
ofrecen una mayor caida de presion al paso del flujo, aumentando la energia necesaria
para su impulsién, lo que reduce el rendimiento global del sistema. Sin embargo, este
aumento en la caida de presion dentro del campo de flujo potencia el flujo por
conveccién o bajo rib, mejorando la eliminacion del agua residual en el catodo,
aumentando la eficiencia de la reaccidn electroquimica y la densidad de corriente
obtenida.

e En campos de flujo de tipo serpentin, tramos de canal mas largos entre los cambios de
direcciéon y canales mas estrechos potencian el flujo por conveccién, mejorando el
rendimiento de la pila. Asi mismo, cambios de direccion en esquina producen mayores
pérdidas de carga que los cambios de direccidn curvilineos.

e Evitar el efecto flooding en el catodo es una de las principales preocupaciones de los
disefiadores. Por tanto, es conveniente la aplicacion de geometrias diferentes en la
zona anddica y catddica. En general, se utilizan para el catodo geometrias con mayor
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pérdida de carga que potencien el flujo por conveccidn, porque ayudan a eliminar el
excedente de agua producto de la reaccién ademas de mejorar la eficiencia de la
reaccién electroquimica.

e En general, con el aumento del area reactiva de la pila se obtienen valores menores de
densidad de corriente.

5.3. Sentido de circulacion del flujo

Durante el funcionamiento de una pila de combustible de tipo PEM, los reactivos circulan por
los canales de flujo. En el recorrido entre la entrada y la salida del campo de flujo las
condiciones de los reactivos: presion, concentracidon, temperatura, humedad relativa, etc.
varian notablemente. Por tanto, el sentido en el que los reactivos circulen a través de la pila a
ambos lados de la MEA determinara las condiciones de los gases en los diferentes puntos del
recorrido. Las configuraciones de circulacion de los gases reactivos mas analizadas son: flujo en
concordancia (co-flow), flujo a contracorriente (counter flow) y flujo cruzado (cross flow).

En Gey Yi [41] se estudio el impacto del sentido del flujo de los reactivos en un modelo de 140
cm? de area reactiva. Los resultados de este trabajo muestran que si los gases circulan por
anodo y catodo a contracorriente se mejora la humidificacion de la membrana, obteniéndose
una distribucion mas homogénea de la densidad de corriente y aumentando el rendimiento de
la pila. En Scholta et al. [42] se analizdé el comportamiento de una PEMFC para diferentes
configuraciones en la direccién de los flujos anddico y catddico: flujo en concordancia,
contracorriente vy flujo cruzado (Figura 5-8). Las placas bipolares, de 100 cm?® de area reactiva,
contenian campos de flujo de tipo serpentin simple. En este trabajo, los resultados también
muestran un mejor comportamiento para una configuracién de flujos a contracorriente,
utilizando gas seco en el dnodo y gas humedo en el catodo.

Figura 5-8. Diferentes configuraciones en la direccion de los flujos: a) Flujo en contracorriente;
b) Flujo cruzado; c) Flujo en concordancia [42]
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Por su parte, Morin et al. [43] investigaron la influencia del sentido de circulacién del flujo en
la gestion del agua dentro de la pila. Los resultados mostraron que con flujo a contracorriente
se obtiene una mejor hidratacidn de la membrana, aumentando la conduccidn protdnica y, por
tanto, el rendimiento de la pila. Ademas, el efecto de la gravedad permite una retencién del
agua dentro de la pila que también favorece la hidratacidon de la membrana.

Por su parte, Valifio et al. [44] analizaron el comportamiento de una pila con campos de flujo
en cascada de 100 cm?® de area reactiva (Figura 5-9). Se estudiaron diferentes configuraciones
en la direccién del flujo: concordancia, contracorriente y flujo cruzado. El principal resultado
muestra que, para esta geometria, el consumo de los reactivos en las capas catalizadoras,
depende esencialmente del flujo del gas en defecto estequiométrico, que suele ser el
hidrégeno, y no de la configuracién de la direccidn del flujo. Asi, la distribucion de la reaccién a
lo largo del campo de flujo no es uniforme, concentrandose en todos los casos estudiados en la
zona mas cercana a la entrada del hidrégeno, por lo que una parte muy significativa del drea
reactiva estd infrautilizada.

Figura 5-9. Campos de flujo con canales en cascada de 100 cm?” [44]

5.4. Longitud del canal y nimero de canales

La longitud del canal es uno de los pardmetros geométricos con mas influencia, sobre todo en
los campos de flujo con canales de tipo serpentin. Varios estudios del comportamiento del
campo de flujo de tipo serpentin analizaron el flujo convectivo de los reactivos bajo rib [45,
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46]. La conclusién principal de estos trabajos es que el flujo por conveccién (bajo rib) es
superior, y por ende el rendimiento de la pila, cuanto mas largo sea el tramo recto del canal
entre cambios de direccidn, debido al incremento en la diferencia de presion entre canales
adyacentes. Es decir, campos de flujo con forma exterior rectangular permitirdn un mejor
rendimiento que campos con forma exterior cuadrada.

En Shimpalee et al. [47] se investigd la influencia que sobre el rendimiento y la distribucién de
los reactivos ejercian la longitud del canal de flujo y el nimero de canales. El estudio se realizo
sobre campos de flujo de 200 cm? con canales de tipo serpentin (Figura 5-10). Los resultados
muestran como la temperatura local, el contenido de agua en la membrana y la distribucidn de
la densidad de corriente son mas uniformes en los campos de flujo de tipo serpentin cuyos
disefios tienen longitudes de recorrido mds corto o un mayor numero de canales.

w) () (k)
Figura 5-10. Campos de flujo del dnodo y catodo en una PEMFC de 200 cm?” [47]: a) Serpentin
multiple de 3 canales; b) Serpentin multiple de 6 canales; c) Serpentin multiple de 13 canales;
d) Serpentin multiple de 26 canales; e) Serpentin simétrico multiple de 26 canales
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5.5. Uso de deflectores en la direccion del flujo

Las corrientes de reactivos que circulan a través de los canales de flujo alcanzan las capas
difusoras de la MEA a través de la superficie del canal que estd en contacto con dichas capas,
donde los gases se difunden hasta llegar a las capas cataliticas para reaccionar. Por contra, el
volumen de gas que circula alejado de las capas difusoras practicamente no tiene opciéon a
participar en las reacciones, aumentando las pérdidas por concentracién y la cantidad de gas
sin reaccionar a la salida de la pila, lo que reduce la eficiencia del sistema.

Dado que la superficie de los canales de flujo que estd en contacto con las capas difusoras
puede representar menos del 60% de la superficie reactiva total de la pila, resulta evidente la
necesidad de forzar a que los reactivos circulen a través de las capas difusoras bajo rib que
separan los canales de flujo (Figura 5-11), aumentando asi la superficie reactiva util y con ello
el rendimiento de la pila. Asi mismo, potenciar que la mayor parte del reactivo que circula por
los canales lo haga lo mas cerca posible de las capas difusoras aumentara la fraccién de gas
gue reacciona y, por tanto, la eficiencia de la pila.

La conveccidn o circulacién bajo rib se puede potenciar con el incremento de presidén entre
canales adyacentes en campos de flujo de tipo serpentin [45-47]. Igualmente, el uso de
deflectores en los canales de flujo se ha demostrado eficiente en el aumento de la cantidad de
gas que alcanza las capas cataliticas y reacciona.

Figura 5-11. Circulacion bajo rib a través de las capas difusoras

Varios estudios analizan el uso de deflectores [48-50] y la combinacion de éstos con otros
parametros como la variacién en el nimero de canales [51]. Los resultados muestran que
debido al bloqueo que los deflectores producen a la corriente de gas, una mayor cantidad de
gas es forzada a circular a través de las capas difusoras alcanzando la capa catalitica. Por este
motivo, la reaccion quimica se favorece debido a que el drea reactiva util aumenta,
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reflejdndose en un aumento del rendimiento de la pila. Hay que tener en cuenta que el
incremento en la densidad de corriente a bajos voltajes decrece cuanto mayor sea el nimero
de deflectores, lo que implica que existe un nimero éptimo de deflectores, que hace que el
rendimiento de la pila aumente.

En Yan et al. [52] se estudié un campo de flujo de 198.81 cm? de &rea reactiva, uno con canales
de tipo paralelo y dos con canales de tipo interdigitado. En éstos ultimos se utilizaron
deflectores para aumentar el flujo convectivo (Figura 5-12). Para cada uno de las tres opciones
geomeétricas propuestas se analizaron tres variantes con diferente relacion de area de flujo,
drea bajo canal/drea bajo rib (ancho canal/ancho rib). Los resultados mostraron que el
rendimiento era mejor en los casos de canales interdigitados y, entre ellos, los campos de flujo
con una relacion drea bajo canal/drea bajo rib (ancho canal/ancho rib) de 40.23% (0.8/1.2) y
de 50.75% (1/1) presentaban mejor rendimiento que el modelo de con area de flujo de 60.22%
(1.2/0.8).

Fuel Flow Inlet Fuel Flow Inlet

{a}

ib)
Fuel P&W Outlet Fuel Flow Outlet

Fuel Flow Inlet

ch Fuel Flow Cutlet

Figura 5-12. Esquema de los modelos de campo de flujo analizados [52]: a) Campo de flujo de
canales paralelos; b) Campo de flujo de canales interdigitados I, con un deflector en cada canal
al final de éste; ¢) Campo de flujo de canales interdigitados Il, con dos deflectores en cada
canal, uno al final y otro en la mitad del canal
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En Thitakamol et al. [53] se hizo un estudio comparativo del uso de dos campos de flujo de
canales interdigitados de 50.41 cm?® de &rea reactiva en el catodo, uno de los cuales disponia
de deflectores en la direccién del flujo en la parte central del campo (Figura 5-13). En ambos
casos, en el dnodo se colocd un campo de flujo de canales interdigitados convencional. Cuando
se utilizdé O, como oxidante, ambas geometrias presentaron un comportamiento similar. En
cambio, cuando se utilizd aire como oxidante, se observé que la potencia de salida obtenida
era entre 1.2 y 1.3 veces superior para la geometria que disponia de deflectores que para la
convencional.

Figura 5-13. Esquema de los modelos de campo de flujo analizados [53]: a) Campo de flujo de
canales interdigitados convencional; b) Campo de flujo de canales interdigitados con
deflectores centrales

5.6. Parametros geométricos de la seccion transversal
del canal de flujo

5.6.1. Forma de la seccion transversal

En cuanto a la forma de la seccién transversal de los canales, aunque se han estudiado canales
de seccion semicircular, trapezoidal, triangular, etc., como norma general se disefian canales
con seccién transversal rectangular [54]. Kumar y Reddy [55] analizaron la influencia que sobre
el consumo de hidrégeno en el anodo ejercia la forma del canal de flujo estudiando canales
rectangulares, triangulares y semiesféricos.

En [56] se investigaron tres secciones transversales diferentes: rectangular, trapezoidal y
paralelogramo (Figura 5-14), sobre un canal de flujo recto a altas densidades de corriente de
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operacion. Los resultados mostraron la importancia de la anchura del rib. Un rib menos ancho
facilita la distribucion de los reactivos y ayuda a reducir las pérdidas de concentracion.

e s B e e e e e e e et |
b2 a b2 T3] a b2 ] a b2
b b b
Case 1 Case 2 Case 3

Figura 5-14. Diferentes configuraciones geométricas analizadas de la seccién transversal [56]:
Caso 1) Rectangular; Caso 2) Trapezoidal; Caso 3) Paralelogramo

Los resultados de las simulaciones con estas geometrias revelaron que el canal de seccion
rectangular proporcioné potenciales de pila superiores, mientras que la seccién transversal
trapezoidal presentaba distribuciones de densidad de corriente mas uniformes. Por otra parte,
los resultados indicaron que las pérdidas dhmicas son muy sensibles a la anchura del rib. En
general, el potencial de operacién de la pila se mostré insensible a la anchura del rib para
valores bajos de la densidad de corriente y viceversa.

Owejan et al. [57] estudiaron campos de flujo de tipo serpentin multiple de 50 cm” de érea
reactiva con flujo cruzado, con canales de seccién transversal rectangular y triangular de 0.52
mm? (Figura 5-15), concluyendo que el canal en forma triangular retiene menos agua que el
rectangular y que ésta se acumula en las esquinas del perfil adyacentes a la GDL.

A
Figura 5-15. Seccidn transversal de los canales analizados [57]

En general, los campos de flujo que se analizan en el laboratorio han sido mecanizados con
herramientas y procesos altamente precisos, por lo que la geometria no difiere apenas de la
geometria disefiada originalmente. En cambio, en procesos de fabricacién en serie, la

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)



Capitulo 5. Influencia de los pardmetros geométricos en una PEMFC. Revision 123

geometria resultante puede presentar ligeras variaciones con respecto al disefio original. La
magnitud de dicha variacion dependera del proceso de fabricacion utilizado. Shimpalee et al.
[58] investigaron la influencia de los “defectos” en el canal de flujo debidos a la utilizacién de
diferentes procesos de fabricacion (Figura 5-16).

Figura 5-16. Errores mas comunes en la geometria debidos al proceso de fabricacién [58]

5.6.2. Anchura del canal y del rib

Son muchos los investigadores que han analizado la influencia de dos parametros geométricos
esenciales, como son la anchura del canal de flujo y la anchura del rib [59-64], demostrando
que afectan a muchas de las variables que intervienen en el funcionamiento de una pila de
tipo PEM vy, por tanto, al rendimiento de ésta. Las conclusiones mas repetidas son que la
influencia de estos pardmetros es mas evidente a bajos potenciales de operacidn y que para
cada caso concreto existe una configuracién dptima que maximiza el rendimiento de la pila.

Scholta et al. [65] analizaron un modelo de 100 cm? de &rea reactiva, con una geometria de
canales paralelos y flujo en contracorriente. En este estudio, partiendo de un disefio basico, se
fueron variando las dimensiones tanto de los canales como de los rib, y se estudio su influencia
en el rendimiento de la pila. Se identificaron como valores éptimos en las condiciones del
estudio dimensiones tanto para el canal como para el rib entre 0.7 y 1 mm. En general,
dimensiones menores son mas adecuadas para altas densidades de corriente, mientras que las
dimensiones superiores son mejores para rangos de densidad de corriente mas bajos.
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Shimpalee y Van Zee [66], investigaron la influencia que sobre el rendimiento de la pila y la
distribucion de especies tenian de la anchura del canal y la anchura del rib en una geometria
de tipo serpentin de 25 cm? (Figura 5-17). Los resultados mostraron que el rendimiento era
ligeramente mayor en estado estacionario para el canal mas estrecho. Asi mismo, en una
situacion estacionaria, el flujo a contracorriente presentaba peor rendimiento que el flujo en
concordancia.

Figura 5-17. Campos de flujo de 25 cm? con diferentes anchuras canal/rib [66]

Wang et al. [67] analizaron campos de flujo de tipo paralelo e interdigitados con cinco
variantes diferentes de relacion drea bajo canal/drea reactiva total (0.3, 0.4, 0.522, 0.6, y 0.7),
variando la anchura del canal y la anchura del rib. Los resultados mostraron que para el disefio
de canal de flujo paralelo, el transporte de los reactivos hasta la capa catalitica es
principalmente por difusion, por lo que, al aumentar el drea bajo canal mejora el rendimiento
de la pila debido al incremento de la superficie de contacto entre los reactivos y las capas
difusoras. En cambio, para el disefio de canales interdigitados, como se promueve el flujo a
través de la capa difusora, también se favorece la reaccion electroquimica, por lo que la
relacidn de area tiene poco efecto sobre el rendimiento de la pila.

5.6.3. Profundidad del canal

La profundidad del canal de flujo es una variable al que se refiere un menor nimero de
trabajos. Algunos estudios centrados en el andlisis de otros parametros geométricos del canal
de flujo, como la anchura del canal, varian la profundidad del canal con motivo de mantener
constante el diametro hidrdulico [55], pero sin centrarse en el efecto de dicha variacion.
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En Yan et al. [68] se estudié un campo de flujo de 198.87 cm? de drea reactiva, con canales en
forma de cufia prismatica, variando tanto la altura del canal como la anchura del mismo. Los
resultados mostraron que la variacion de area de flujo a lo largo del canal tiene una influencia
significativa en la velocidad del flujo, el transporte del reactivo, la eliminacién del agua en el
catodo vy, por lo tanto, en la eficiencia de la reaccién y en el rendimiento de la pila. Liu et al.
[69] analizaron la influencia de la reduccidon de la altura del canal a lo largo del campo de flujo
del catodo (Figura 5-18), observando que, para potenciales de operacién bajos, dicha
reduccidon aumentaba el flujo hacia las capas difusoras, mejorando la reaccién electroquimica,
la eliminacidon del excedente de agua y mejorando el rendimiento global de la pila.

Figura 5-18. Diagrama esquematico del modelo 2D utilizado [69]

Sobre un campo de flujo de tipo serpentin multiple de 5.29 cm” de &rea reactiva, Yang et al.
[70] investigaron la influencia de una reduccién de la altura del canal de flujo en la salida
(Figura 5-19). Las conclusiones de la investigacion indicaron que a medida que la reduccion del
area de salida y la longitud donde ésta se aplicaba eran mayores, el transporte de los reactivos
mejoraba, aumentando la reaccidn electroquimica y el rendimiento en comparacién con un
campo de flujo de tipo serpentin convencional. Sin embargo, la pérdida de carga también
aumentaba, disminuyendo la efectividad global de la pila. Considerando las pérdidas de
presion, el rendimiento éptimo se obtuvo reduciendo el drea de salida al 60% en un tramo de
canal igual al 40% de la longitud original.
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Figura 5-19. Esquema de la reduccién en altura a la salida del canal [70]

Dos trabajos similares [71, 72] proponen un método de optimizacidon de un campo de flujo de
tipo serpentin simple de cinco tramos, de 85 mm? de area reactiva, mediante la variacion de la
altura del canal de flujo (Figura 5-20). Esta geometria variable solo se aplicé en el catodo,
manteniendo en el dnodo un canal de flujo similar pero de seccién constante. Una geometria
optimizada permite un aumento del rendimiento de la pila cercano al 12% con respecto a una
geometria de canales con altura uniforme. El modelo éptimo se compone de tres canales con
altura variable: los canales 2 y 3 con seccidn convergente y el canal 5 con seccién divergente.
Segun los autores, los canales convergentes mejoran el flujo principal y el flujo convectivo bajo
rib, aumentando la densidad de corriente obtenida. El canal divergente, en cambio, permite
minimizar las fugas de reactivo sin reaccionar a la salida de la pila.
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Figura 5-20. Campo de flujo tipo serpentin con diferentes alturas de canal [71]
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Fontan et al. [73] analizaron un modelo con idéntica geometria en dnodo y cdtodo, compuesta
por un canal recto de 1 mm de anchura y 50 mm de longitud, variando la altura de manera
progresiva (Figura 5-21). Los resultados mostraron que una inclinacion de 0.75 ° en el canal de
flujo puede producir un aumento de casi un 9.5% en la densidad de corriente generada y un
aumento de un 8% en la potencia obtenida. Por el contrario, la caida de presidn en el canal de
flujo se multiplicé por 2 y 3,5 para inclinaciones de 0.5 ° y 0.75°, respectivamente.
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Figura 5-21. Modelo de canal simple recto utilizado: a) en 3D; b) seccidn transversal [73]

5.6.4. Relacion de aspecto de la seccidon transversal del
canal: alto/ancho

En algunos trabajos mas recientes se analiza la relacién de aspecto de la seccion transversal del
canal de flujo, tomando como geometria de referencia un campo de flujo con canales de tipo
serpentin simple o multiple.

En Choi et al. [74] se estudid la influencia de la altura y de la anchura del canal sobre un campo
de flujo de tipo serpentin de canal mdltiple de 25 cm? de &rea reactiva (Figura 5-22). Se
hicieron ensayos con alturas de canal diferentes mientras se mantenia constante la anchura
del rib. Los resultados obtenidos mostraron que con el aumento de la altura del canal, la
seccién transversal era superior, por lo que la caida de presidn disminuia. Este efecto provocd
que la fraccion de agua liquida a la salida se incrementara, reduciendo ligeramente el
rendimiento de la pila. Por el contrario, con el aumento de la anchura del canal la anchura del
rib era menor. Esto permitié un incremento del flujo convectivo que aumentd el rendimiento
de la pila. Para anchuras de canal superiores, la reducida anchura del rib potencidé una excesiva
eliminacion del agua en el catodo y, por tanto, una reduccién en el proceso de difusién del
agua desde el catodo al dnodo, lo que provocdo una deshidratacion de la MEA. En este caso el
rendimiento de la pila se vio reducido en una magnitud superior.
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Figura 5-22. Siete campos de flujo de tipo serpentin multiple (cinco canales) de 25 cm? con
diferente anchuray altura de canal [74]

5.7. Nuevas geometrias

Ademas del analisis de los parametros geométricos de las geometrias mas utilizadas, cada vez
son mas frecuentes los estudios que investigan sobre variantes geométricas relativas a la
forma de los campos de flujo. Estas nuevas geometrias van desde ligeras modificaciones sobre
geometrias ya conocidas hasta conceptos completamente diferentes.

En Hu et al. [75] se analizé una geometria basica de campo de flujo con canales de tipo
interdigitado al que se le afiadieron ranuras que intercomunicaban los diferentes canales
(Figura 5-23). Los resultados obtenidos mostraron que esta modificacion permitia una
distribucion del flujo de los reactivos mas uniforme.
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Figura 5-23. Configuracion geométrica del modelo con canales interdigitados ranurados [75]

Kuo et al. [76] realizaron un estudio comparativo entre un canal de flujo de paredes rectas y
paralelas y otro con una superficie ondulada, tipo wave (Figura 5-24). Los resultados
determinaron la aparicion de un flujo por conveccion forzada inducido por la geometria wave.
Los resultados de la comparativa mostraron que se mejoroé la transferencia de calor y el flujo
por conveccion, obteniendo una distribucién de temperatura mas uniforme, una reaccion
catalitica mas eficiente, y un aumento de la densidad de corriente y de la potencia obtenida.

Figura 5-24. Nueva geometria con canales tipo wave [76]

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de

membrana de intercambio proténico (PEMFC)



130 Capitulo 5. Influencia de los pardmetros geométricos en una PEMFC. Revisidn

Una variacion en la inclinacién de los canales de flujo con el objetivo de mejorar la gestidn del
agua en una pila de tipo PEM se analizé en Bunmark et al. [77]. El disefio utilizado disponia de
canales con una inclinacién de 20° (Figura 5-25). Se investigaron los efectos de la orientacion
de los canales inclinados en diferentes direcciones sobre el rendimiento de la pila. Los
resultados experimentales mostraron que la modificacion del campo de flujo utilizando
canales inclinados hacia abajo en el dnodo proporcionaba un mayor rendimiento. La fraccion
de agua liquida en el dnodo se redujo, permitiendo un aumento de la difusién desde el catodo
hacia el anodo y, por tanto, una mejora en la hidratacion de la membrana y en la
conductividad protdnica. En cambio, el uso de canales inclinados hacia abajo en el catodo con
el fin de potenciar la eliminacién de agua no produjo ninguna mejoria en el rendimiento.
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Figura 5-25. Disefio modificado del campo de flujo: (a) Vista frontal de la placa; (b) Detalle de
los canales; (c) Seccidn transversal del montaje de la nueva geometria frente a una geometria
estandar; (d) Seccidn transversal del canal modificado [77]
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En Roshandelet al. [78] se realizdé un estudio comparativo entre campos de flujo con canales
tipo serpentin y paralelos con un nuevo patrén inspirado en distribuciones de flujo existentes
en la naturaleza (Figura 5-26 y Figura 5-27). Los resultados indicaron que los campos de flujo
inspirados en la naturaleza permiten una distribucién de velocidades del flujo mds uniforme y
un rendimiento mayor. Ademas, el potencial y la densidad de corriente obtenidos también
aumentaron. Con el nuevo disefio, la densidad de potencia obtenida fue superior a la obtenida
con los canales de tipo serpentin y paralelos, hasta un 26% y un 56% respectivamente.

Figura 5-26. Ejemplos de patrones de distribucién de flujo en la naturaleza: a) Hoja de banana;
b) Distribucién de la sangre en la superficie del ojo humano; c) Estructura vascular de los
pulmones [78]

Figura 5-27. Comparacion de diferentes campos de flujo: a) Canales paralelos; b) Serpentin; c)
Canales de flujo inspirados en la naturaleza [78]
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Recientes estudios analizan geometrias completamente diferentes a las tradicionales placas
bipolares planas. Khazaee et al. [79, 80] estudiaron el comportamiento de pilas de tipo PEM
con seccidn transversal anular (Figura 5-28). En estos trabajos se analizan, entre otros datos, la
influencia del nimero de conexiones entre las capas difusoras y las placas bipolares. Los
resultados muestran que al aumentar dicho nimero de conexidén el rendimiento de la pila de
combustible aumenta. En Cano-Andrade et al.[81] se estudiaron campos de flujo con 4, 8 y 12
canales radiales, como se muestran en la Figura 5-29. Otros estudios [82, 83] se dedicaron al
analisis de la influencia del nimero de canales en el rendimiento de pilas de tipo PEM con
campos de flujo con canales en espiral (Figura 5-30).

Figura 5-28. Esquema de una pila tipo PEM anular [79, 80]

Figura 5-29. Esquema de una pila tipo PEM radial [81]: a) 4 canales; b) 8 canales; c) 12 canales
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Figura 5-30. Esquema de una pila tipo PEM con 8 canales en espiral [83]

5.8. Conclusiones

Campo de flujo

La configuracion geométrica del campo de flujo apenas tiene influencia a altos
potenciales de operacion de la pila. Por el contrario, a bajos potenciales de operacién,
donde las pérdidas por concentracion o transporte de masa son el principal factor que
determina el rendimiento de la pila, la configuracion geométrica afecta
significativamente.

Los campos de flujo que ofrecen una menor pérdida de carga al paso de los reactivos,
en general, permiten el desarrollo de caminos preferentes por los que circula la mayor
parte del flujo, provocando una mala distribucién de los reactivos sobre el area
reactiva de la MEA vy, por lo tanto, una baja eficiencia de la reaccién y un rendimiento
menor.

Con campos de flujo con configuraciones geométricas de tipo serpentin o canales
interdigitados, en general, se consiguen distribuciones mas uniformes de los reactivos
sobre las capas cataliticas. Esto permite obtener mayores valores de densidad de
corriente y un aumento en el rendimiento electroquimico de la pila. Por el contrario,
ofrecen una mayor caida de presidn al paso del flujo, aumentando la energia necesaria
para su impulsidn, lo que reduce el rendimiento global del sistema. Sin embargo, este
aumento en la caida de presiéon dentro del campo de flujo potencia el flujo por
conveccién o bajo rib, mejorando la eliminaciéon del agua residual en el cdtodo,
aumentando la eficiencia de la reaccién electroquimica y la densidad de corriente
obtenida.
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e En campos de flujo de tipo serpentin tramos de canal mas largos entre los cambios de
direccion y canales mas estrechos potencian el flujo por conveccién, mejorando el
rendimiento de la pila. Asi mismo, cambios de direccién en esquina producen mayores
pérdidas de carga que los cambios de direccidn curvilineos.

e Evitar el efecto flooding en el catodo es una de las principales preocupaciones de los
disenadores. Por tanto, es conveniente la aplicacion de geometrias diferentes en la
zona anddica y catddica. En general, se utilizan para el catodo geometrias con mayor
pérdida de carga que potencien el flujo por conveccidn, porque ayudan a eliminar el
excedente de agua producto de la reaccién ademdas de mejorar la eficiencia de la
reaccion electroquimica.

e En general, dado que con el aumento del 4rea reactiva de la pila se obtienen valores
menores de densidad de corriente, parece ventajoso trabajar con areas reactivas
reducidas.

Sentido de circulacion del flujo

Las configuraciones de circulacion de los gases reactivos mds analizadas son: flujo en
concordancia (co-flow), flujo a contracorriente (counter flow) y flujo cruzado (cross flow). En
general, en sistemas con flujo a contracorriente se obtiene una mejor hidratacién de la
membrana, aumentando la conduccién protdnica y, por tanto, el rendimiento de la pila.

Longitud del canal y numero de canales

En geometrias de tipo serpentin, tramos rectos de canal mas largos entre cambios de direccién
producen mayores incrementos de presién entre canales adyacentes, lo que potencia el flujo
bajo rib, la reaccién electroquimica y el rendimiento. En general, en este tipo de geometrias,
campos con forma rectangular se comportan mejor que los cuadrados. Ademds, campos de
flujo con longitud total del canal menor y con mds canales en paralelo ofrecen mejores
distribuciones de los reactivos que campos con canales mas largos y menor numero de
canales.

Uso de deflectores en la direccion del flujo

La mayoria de los resultados muestran que debido al bloqueo que los deflectores producen a
la corriente de gas, una mayor cantidad de gas es forzada a circular a través de las capas
difusoras alcanzando la capa catalitica. Por este motivo, la reaccion electroquimica se favorece
debido a que el drea reactiva Util aumenta, reflejandose en un aumento del rendimiento de la
pila. Por otra parte, un excesivo nimero de deflectores reduce el incremento en la densidad
de corriente a bajos voltajes, lo que indica que existe un nimero 6ptimo de deflectores, que
hace que el rendimiento de la pila aumente. Ademas, con el nimero de deflectores se
incrementa la pérdida de carga, reduciendo el rendimiento global del sistema.
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Forma de la seccion transversal

La seccion mas utilizada sigue siendo la rectangular. Otras formas en la seccidn transversal
pueden presentar mejoras en algunos aspectos concretos del funcionamiento de la pila.

Anchura del canal y del rib

En general, los canales con anchura menor producen mejores resultados. La anchura del rib
6ptima depende en gran medida de la aplicacién de la pila de combustible y de las condiciones
de funcionamiento. Pilas de combustible que funcionan a altos potenciales de operacién,
como las utilizadas en aplicaciones espaciales, presentan mejor rendimiento con una anchura
de rib superior. Por otra parte, en pilas de combustible que funcionen con aire como
comburente, la anchura del rib debe ser menor que en pilas que operan con oxigeno puro.

Profundidad del canal

En campos de flujo con canales de tipo serpentin, reducciones en la altura del canal de flujo,
sobre todo a la salida del canal y en el catodo principalmente, mejoran la transferencia de
masa hacia las capas difusoras, favorecen la eliminacién del agua generada, potencian la
reaccion electroquimica y aumentan la eficiencia de uso de los reactivos, permitiendo obtener
mejores resultados en el rendimiento.

Las variaciones en la altura del canal solo tienen efecto apreciable a potenciales de operacion
bajos, aumentando el valor de la densidad de corriente obtenida. El inconveniente principal es
el aumento de la pérdida de carga generado, que reduce la eficiencia global del sistema.

Relacién de aspecto de la seccion transversal del canal: alto/ancho

En el caso de campos de flujo con canales de tipo serpentin y para unas determinadas
condiciones de seccidn trasversal de canal y anchura de rib constantes, la relacién de aspecto
Optima para dicha seccidn transversal es de 10/6 (altura/anchura).

En efecto, parece evidente que la geometria de los canales de flujo en una PEMFC juega un
papel a veces determinante en el rendimiento de la pila. Por lo que, un disefio apropiado de
los canales de flujo de una PEMFC puede potenciar las velocidades de transporte de reactivo
en el propio canal asi como en la GDL (Gas Diffusion Layer) antes de alcanzar la capa catalitica,
donde tiene lugar la reaccién. También puede ser beneficioso en la gestion de agua del catodo,
con el fin de que se elimine de forma adecuada. Por otra parte, una distribucion homogénea
del gas en el canal de flujo, puede proporcionar a su vez, una densidad de corriente
homogénea en toda el area reactiva y, por tanto, una distribucién uniforme de la temperatura,
ocasionando menos tensiones mecanicas en la MEA y prolongando la vida atil de la PEMFC.
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CAPITULO 6: Andlisis numérico de Ia
influencia de los parametros geométricos

de la seccion transversal del canal de
flujo en una PEMFC

6.1. Introduccion

El rendimiento de una pila de combustible de tipo PEM depende de multiples factores, entre
los que se incluyen las condiciones de operacién, los fendmenos de transporte en el interior de
la pila, la cinética de la reaccién electroquimica, el ensamblaje de la MEA y la geometria de los
canales de flujo [1].

Los canales de flujo en una PEMFC, que se utilizan para aportar el combustible (hidrégeno) al
anodo y el oxigeno al catodo, estdn integrados en las placas bipolares. Estas son uno de los
componentes clave de una pila de combustible, ya que realiza diferentes funciones esenciales
para el buen funcionamiento del sistema: servir de soporte mecanico al stack, mantener
separados los diferentes reactantes, distribuir los reactantes a lo largo de la superficie
catalizadora, conducir la corriente eléctrica generada o gestionar el agua y el calor producidos
en el interior de la pila. Algunas de estas funciones estdn mds asociadas a las propiedades
fisicoquimicas del material. Otras, en cambio, estdn intimamente ligadas a la geometria de los
canales de flujo [2].

Un disefio apropiado de los canales de flujo de una PEMFC permitird potenciar las velocidades
de transporte de reactivo en el propio canal asi como en la GDL antes de alcanzar la capa
catalitica, donde tiene lugar la reaccidon. También sera beneficioso en la gestidon de agua del
catodo, con el fin de que se elimine de forma adecuada. Ademas, una distribucién homogénea
del gas en el canal de flujo, proporcionara a su vez, una densidad de corriente homogénea en
toda el drea reactiva y, por tanto, una distribuciéon uniforme de la temperatura, que ocasionara
menos tensiones mecanicas en la MEA, prolongando la vida util de la PEMFC.

Se han realizado multiples estudios sobre el impacto que tienen las diferentes variables
geométricas de los canales de flujo en distintos aspectos del funcionamiento de una PEMFC.
En el capitulo anterior se presenta una recopilacién de los resultados mas importantes.

Yoon et al. analizaron el efecto de diferentes configuraciones de canal/rib (espacio entre
canales) en el rendimiento de una PEMFC [3]. Ferng et al. analizaron el efecto de diferentes
configuraciones de canales de flujo en una monocelda de 25 cm?® [4]. Shimpalee et al.
analizaron un modelo 3D con canales de flujo en forma de serpentin de 480 cm? [5] y otro
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modelo de 200 cm? con diferente nimero de canales y longitudes [6]. Shimpalee y Van Zee [7]
estudiaron numéricamente como los canales de flujo con diferentes secciones transversales de
canal/rib afectan al rendimiento y distribucién de especies en diferentes regimenes de
funcionamiento de la PEMFC. D.H. Jean et al. [8] analizaron diferentes configuraciones de
canales de flujo (canal simple, canal doble, canal simple ciclico y canales simples simétricos) y
su influencia en el funcionamiento de la PEMFC. Sungho Lee et al. [9] estudiaron el efecto de
diferentes configuraciones de pardmetros geométricos en el funcionamiento de una PEMFC
con una configuracion de canal simple derecho. Recientes estudios analizan la influencia de la
configuracién de la seccion transversal del canal de flujo [10] y el efecto de la posicidn relativa
de los flujos en el anodo y catodo [11,12].

Con la innovacién en el disefo de nuevos canales de flujo se estd consiguiendo también
incrementar el flujo de gas por conveccidn bajo rib de la pila (cross-leakage flow) [13,14,15],
facilitando asi tanto el transporte de masa al electrodo como la eliminacidn del agua, evitando
problemas de acceso de los reactivos a las capas cataliticas por acumulacion de agua
(flooding). Por lo tanto, potenciar los procesos convectivos de gases a través de las capas de
difusién GDL mediante la optimizacién del canal de flujo es una manera efectiva también de
reducir el flooding en el cdtodo, incrementar el transporte de masa, y por lo tanto mejorar el
rendimiento y la estabilidad de operacidn de las PEMFC.

El objetivo de este estudio es investigar la influencia de la configuracién de la secciéon
transversal del canal de flujo en el funcionamiento de una PEMFC con canales de flujo de tipo
serpentin simple. Para ello, se han analizado diez modelos con canales de flujo de tipo
serpentin simple con relaciones de altura/anchura del canal diferentes, manteniendo
constantes el drea de la seccion transversal del canal de flujo, el area reactiva, la anchura de
rib y las condiciones de operacidn (presidn, temperatura y humedad relativa de los reactivos).

6.2. Modelo matematico

El modelo tridimensional de CFD utilizado resuelve un modelo representativo de la PEMFC que
incluye las ecuaciones de conservacién de la masa, las ecuaciones de Navier-Stokes, las
ecuaciones de transporte de especies, la ecuacién de la energia, y el modelo para el cambio de
fase del agua. Estas ecuaciones estan desarrolladas y validadas en los trabajos de S. Shimpalee
et al. [5,7,16,17]. El modelo de cambio de fase del agua tiene en cuenta la presencia de una
pelicula de agua en la superficie de la MEA del dnodo y catodo. Cuando la actividad local del
agua supera la unidad, existe agua liquida en el volumen de control y se forma una pelicula de
agua liquida. El espesor de esta pelicula de liquido depende de la velocidad de
condensacion/evaporacién y de la produccién de agua por reaccion electroquimica. La
solubilidad de H, y O, se incluye en el modelo utilizando la ley de Henry para contabilizar la
difusién de gases reactivos hacia la superficie de la MEA a través de la pelicula de agua
superficial. Por lo tanto, la corriente local desciende a medida que el agua se condensa.
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Se ha utilizado una técnica de volumen de control basada en el programa comercial, STAR-CD
(versién 3.26) [18] junto con el mddulo experto para PEMFC (es-pemf versién 2.2) [19] para
resolver el modelo matematico basado en el acoplamiento de las ecuaciones fluidodindmicas y
las ecuaciones representativas de los procesos especificos de transporte y reacciones
electroquimicas de la PEMFC. Este software requiere especificar los términos fuente para las
ecuaciones de transporte de especies y de generacién de calor originadas por pérdidas
eléctricas [7,16,19]. Se dispone también de subrutinas adicionales en el médulo estandar de
es-pemfc para calcular el sobrepotencial, permeabilidad y difusividad efectiva de gas.

6.2.1. Geometria y operacion

En este estudio se han analizado 10 variantes del modelo correspondiente a una pila de
combustible con un &rea reactiva de 256 mm?, con placas con canales de flujo de tipo
serpentin simple. En todos los casos se ha mantenido constante la seccién transversal del canal
de flujo (1.06 mm?), la anchura del rib o separacidn entre canales (1.33 mm), el drea reactiva
(256 mm?) y las condiciones de operacién. La longitud del canal de flujo es diferente en cada
modelo para mantener la seccidn reactiva constante, por lo que el volumen contenido en el
canal de flujo es diferente para cada modelo.

Figura 6-1. Configuracién geométrica de los modelos analizados: a) Modelos con seccién
transversal en posicidn horizontal, MPH; b) Modelos con seccién transversal en posicion
vertical, MPV; c) Esquema de la seccidn transversal y parametros: Cy: Altura del canal, Cy:
Anchura del canal, Ry: Anchura del rib, L,: Anchura del area reactiva
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En la Tabla 6-1 se muestran los parametros de disefio de los diferentes modelos analizados,

donde se incluye el tiempo de residencia. Los primeros cinco modelos tienen dispuesta la

seccion transversal del canal en posicién horizontal (Cy < Cy; modelo tipo MPH). El resto tienen

dispuesta la seccidn transversal del canal en posicidn vertical (Cy > Cy; modelo tipo MPV). De

todos los modelos sometidos al analisis preliminar de las curvas de polarizacién, los destacados

en negrita en la Tabla 6-1 se han seleccionado para un andlisis en profundidad de las diferentes

variables que intervienen en el funcionamiento de la pila de combustible. En la Figura 6-1 c) se

muestra un esquema de la seccion transversal de los modelos analizados y los pardmetros

considerados.

Tabla 6-1. Parametros de disefio de los canales de flujo Cy: Altura del canal, Cy: Anchura del

canal, C: Longitud del canal, L,: Anchura del drea reactiva (MEA), L,: Longitud del drea reactiva

(MEA)
Canal de flujo MEA Tiempo
Seccion Modelo Gy Cw C. L L, de
transversal y residencia
(mm) | (mm)  (mm) (mm) (mm) ()
02/30 = 0.27 4 45.3 16 16 0.11
Pos. Horizontal 03/20 0.40 2.66 61.3 12 21.33 0.15
(Cu < Cw) 04/15 = 0.53 2 74.1 10  25.6 0.17
MPH 05/12 = 0.67 1.60 84.6 88 29.1 0.19
06/10 = 0.80 1.33 93.3 8 32 0.21
10/06 1.33 0.80 117.3 6.4 40 0.26
Pos. Vertical 12/05 1.60 0.67 125.3 6  42.67 0.28
(Cu > Cw) 15/04 2 0.53 134.5 5.6 4572 0.30
MPV 20/03 2.66 0.40 145 52  49.23 0.32
30/02 4 0.27 157.3 48 5333 0.34

Partiendo de un modelo de tipo MPH con canal de 0.80 mm de alto y 1.33 mm de ancho se

derivan otros cuatro modelos en los que, manteniendo constante la seccién del canal de flujo,
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se aumenta el ancho del canal a la vez que se disminuye la altura del mismo. En la Figura 6-1 a)
se muestran tres de ellos.

Partiendo de un modelo de tipo MPV con canal de 1.33 mm de alto y 0.8 mm de ancho se
derivan otros cuatro modelos en los que, manteniendo constante la seccion del canal de flujo,
se disminuye el ancho del canal a la vez que se aumenta la altura del mismo. En la Figura 6-1 b)
se muestran tres de ellos.

Las propiedades de los materiales utilizados en la simulacidon de los diferentes modelos se
detallan en la Tabla 6-2. En la Tabla 6-3 se recogen las condiciones de operacién de danodo y
catodo para una intensidad de corriente media (l,,) de 0.6 A cm™.

Tabla 6-2. Detalles geométricos y propiedades de los materiales: GDL (Gas Diffusion Layer) y
MEA (Membrane Electrode Assembly)

Propiedades Valor
Densidad de las placas (g cm™) 0.2
Conductividad de las placas (W m™* K™) 5.7
Calor especifico de las placas (J kg™ K™) 500
Espesor de la MEA (incluidas las capas cataliticas; pum) 50
Densidad de la membrana seca (g cm™®) 2
Conductividad térmica de la MEA (W m™ K™) 0.15
Calor especifico de la MEA (J kg™ K™ 500
Peso equivalente de la membrana seca (g mol™) 1100
Espesor de la GDL (um) 250
Porosidad de la GDL 0.7
Conductividad térmica de la GDL (W m™* K™) 0.25
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Tabla 6-3. Condiciones de operacion; l,,; = 0.6 A cm™

Condiciones de operacion Anodo Catodo
Flujo mésico de H, (kg s™) 1.769E-08
Flujo masico de aire (kg s™) 1.002E-06
Velocidad a la entrada (m s™) 4.424E-01 1.316
Fraccion mésica de O, (%) 11.5 18.3
Fraccion masica de H,0 (%) 88.5 21.5
Fraccién masica de N, (%) 60.2
Coeficiente estequiométrico 1.2 2
Temperatura a la entrada (°C) 80 70

Punto de rocio (°C) 80 70
Humedad relativa (%) 100 100

Condiciones de operacion de la pila

Presién de operacién (kPa) 101
Temperatura de operacién (°C) 70
Voltaje de circuito abierto (V) 0.96
Densidad de corriente de intercambio del H, (A cm'z) 0.2
Densidad de corriente de intercambio del O, (A cm™) 0.02
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6.3. Resultados y discusion

Se han estudiado 10 variantes del modelo correspondiente a una pila de combustible con un
area reactiva de 256 mm?®. Los resultados obtenidos se analizan a continuacion.

En la Figura 6-2 se muestran las curvas de polarizacidn correspondientes a los modelos de tipo
MPH (Cy < Cw). Para voltajes de operacion superiores a 0.7 V, la geometria de los canales de
flujo no tiene influencia significativa, ya que a estos potenciales la velocidad de reaccién
electroquimica es baja con poco consumo de reactivos y poca produccion de agua.
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Figura 6-2. Curvas de polarizacion para los modelos de tipo MPH (06/10, 05/12, 04/15, 03/20y
02/30)

Sin embargo, por debajo de 0.7 V se aprecian diferencias significativas entre las curvas de
polarizacidn. Los valores de potencial en la zona de control 6hmico para una misma densidad
de corriente decrecen a la vez que la anchura del canal aumenta. Cuando el ancho del canal de
flujo varia, el parametro mas afectado es la densidad de corriente limite en forma de
resistencia de contacto y/o limitacidén del transporte de masa. Como las zonas de reaccion en
todos los modelos permanecen invariables manteniendo constante el ancho de los rib, no se
puede esperar que el ancho de los canales tenga ningin efecto sobre la resistencia de
contacto. Ademas, la caida de presion puede jugar un papel importante. Pero al contrario de lo
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gue cabia esperar, la caida de presidon aumenta con la anchura de los canales, Figura 6-4, por lo
que el transporte de masa a lo largo de los canales de flujo aumenta a medida que la anchura
del canal disminuye, dando lugar a un incremento en el voltaje obtenido y en la densidad de
corriente limite. Estos resultados podrian explicarse comprobando el tiempo de residencia de
los gases, Tabla 6-1. Esta tabla muestra que el tiempo de residencia se incrementa a la vez que
aumenta la longitud del canal de flujo (a medida que la anchura del canal disminuye), lo que se
traduce en una mayor difusion de los reactivos hacia la capa catalitica, mejorando el
rendimiento de la PEMFC. Se observa que el modelo 06/10 es el que presenta mejor
comportamiento, mostrando menores problemas de transporte de masa y presentando la
mayor densidad de corriente limite.
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Figura 6-3. Curvas de polarizacién para los modelos de tipo MPV (10/06, 12/05, 15/04, 20/03 y
30/02)

En la Figura 6-3 se muestran las curvas obtenidas para los modelos de tipo MPV (Cy > Cy). Se
observa que en la zona de control cinético, para potenciales de operacion superiores a 0.75 V,
existen ligeras diferencias entre los diferentes modelos, siendo el modelo 10/06 el que
presenta un peor comportamiento a potenciales muy altos. Entre 0.75 V y 0.7 V el
comportamiento del modelo 10/06 se invierte. En la zona de control 6hmico, a medida que
desciende el potencial de operacion el comportamiento de los diferentes modelos es similar,
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salvo el modelo 30/02 que presenta diferencias muy significativas. En la zona limitada por la
transferencia de masa, para potenciales inferiores a 0.6 V, las diferencias entre las curvas de
polarizacion son mayores, siendo el modelo 10/06 el que mejor comportamiento presenta.
Estos modelos presentan los canales mds estrechos y mas altos. Por lo tanto, es de suponer
que la caida de presiéon junto con el contenido de agua podria tener una seria influencia en el
comportamiento de la PEMFC.
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Figura 6-4. Caida de presidn en anodo y catodo para los diferentes modelos analizados en el
estudio: AP (Pa). l,,g = 0.6 Acm™

En la Figura 6-4 se ha representado la caida de presion en los canales anddicos y catddicos
para todos los modelos analizados. La Figura 6-5 y la Figura 6-6 presentan el contenido neto de
agua en la membrana a una densidad de corriente media de 0.6 A cm™ para los modelos de
tipo MPH (04/15, 05/12, 06/10) y de tipo MPV (10/06, 12/05 y 15/04) respectivamente. En la
Figura 6-4 y Figura 6-6 se muestra que la caida de presién y el contenido de agua en la
membrana se incrementan a la vez que aumenta la longitud del canal de flujo. Aunque en la
Figura 6-6 sélo se muestran las distribuciones para los modelos 10/06, 12/05 y 15/04, los
resultados obtenidos para los modelos 20/03 y 30/02 mostraron distribuciones de contenido
de agua en la membrana (A) con valores superiores a 14. La membrana en estos casos estaria
completamente humidificada con agua liquida en estado de equilibrio, lo que indicaria que en
estos canales de flujo habria una fraccidn significativa de agua liquida [20].

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio protdnico (PEMFC)



160 Capitulo 6. Analisis de parametros geométricos de la seccién transversal

i
4
1
1
i
1
1
=
—
= I
=
(5}
g
z
¥

]

N R = ey 2R
o3 I O o O ol O e O O O O O |
R = T W

o -

[
[
L
L=

6.400

on
o0
n
=

B e o

oL
N =t >
N o an
st e R e

Figura 6-5. Distribucion del contenido neto de agua en la membrana y valores méximos y
minimos, A (lambda): a) Modelo 04/15, (V,,,=0.53 V); b) Modelo 05/12, (V,,,=0.55 V); c)
Modelo 06/10, (V4g=0.57 V). l,,¢ = 0.6 A cm™

El contenido de agua en la membrana estd directamente relacionado con la conductividad
protdnica de la membrana. Por lo tanto, un mayor contenido de agua en la membrana permite
una conductividad protdnica mayor y, en consecuencia, un mayor rendimiento de la pila de
combustible. Sin embargo, como se puede observar en la Figura 6-3, a medida que la relacién
altura/anchura aumenta, el rendimiento de la pila es peor. Esto podria ser debido al impacto
que tendria el efecto “flooding” sobre el transporte de masa hacia la membrana.

De la Figura 6-4 se puede deducir que a medida que aumenta la altura del canal, la caida de
presiéon entre los canales adyacentes es superior, dandose un gradiente de presién entre
canales adyacentes mayor que en la direccién del flujo, lo que podria favorecer un aumento
del flujo bajo rib [10]. Este flujo induciria un transporte por conveccién en los electrodos que
permitiria a los reactivos llegar mas facilmente a las capas de catalizador, aumentando el area
reactiva Util de la membrana. Ademas, en el catodo, esta corriente convectiva podria tener un
efecto de arrastre del agua producida como resultado de la reaccidon favoreciendo su
eliminacion y evitando el “flooding”.
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No obstante, con el aumento de la altura del canal de flujo disminuye el area de canal en
contacto con la membrana, reduciendo la superficie a través de la cual se realiza el transporte
de reactivos a las capas de catalizador y dificultando asi mismo el flujo bajo rib tanto en el
anodo como en el catodo. En el anodo, este efecto reduciria el area reactiva util de la
membrana a las zonas del canal que estan en contacto directo con la misma, disminuyendo el
rendimiento de la pila. En el catodo, por su parte, dificultaria la eliminacién del agua producida
por la reaccién, pudiendo aparecer algunas zonas con “flooding” provocando una caida aun
mayor del rendimiento.
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Figura 6-6. Distribucion del contenido neto de agua en la membrana y valores méximos y
minimos, A (lambda): a) Modelo 10/06, (V.,=0.59 V); b) Modelo 12/05, (V.,,=0.59 V); c)
Modelo 15/04, (V,,g=0.59 V). l,,¢ = 0.6 A cm™
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En el modelo 30/02, una reduccion del flujo bajo rib podria ser la causa del aumento de la
fraccién de agua liquida en el anodo debido al efecto de difusidon desde el catodo. Aunque no
se muestra en la Figura 6-22, el pardmetro alfa muestra valores negativos en algunas areas del
modelo 30/02. El parametro alfa representa el flujo neto de agua por protén a través de la
membrana. Valores positivos indican que el arrastre electroosmotico es superior al transporte
por difusion desde el catodo, por lo que el flujo va desde el anodo hacia el catodo. Valores
negativos, en cambio, indican que el transporte por difusién predomina sobre el arrastre
electroosmotico, por lo que la direccion del flujo es desde el catodo hacia el anodo [21].

Dado que el rendimiento de los modelos mas extremos (02/30, 03/20, 20/03 y 30/02) es muy
bajo compardndolos con el resto, el analisis y comparativa de las diferentes variables que
intervienen en el funcionamiento de la pila de combustible y que se detalla a continuacién, se
ha reducido al estudio de los modelos 04/15, 05/12, 06/10, 10/06, 12/05 y 15/04.

En las figuras: Figura 6-7, Figura 6-8, Figura 6-9, Figura 6-10 y Figura 6-11 se muestran las
curvas de polarizacion por pares, comparando las secciones con ratio similar pero con posicion
diferente. En todos los casos se comprueba que las curvas de polarizacién presentan mejor
comportamiento si la seccidn transversal del canal de flujo se coloca en posicién vertical; es
decir, siempre que Cy > Cy. Esto puede ser debido a que la caida de presidn es superior en
todos los modelos tipo MPV ( C,, > Cy) v, por tanto, los valores de diferencia de presiones entre
canales adyacentes es también superior. Esto aumentaria los flujos bajo rib y, como resultado,
mejoraria el rendimiento de la pila de combustible. La Figura 6-4 muestra como los modelos
con seccion transversal idéntica tienen una caida de presién tanto en el dnodo como en el
catodo superior cuando la seccién esta colocada en posicidén vertical. Esto podria explicarse
por la combinacion de dos efectos diferentes: el tiempo de residencia de los flujos, Tabla 6-1, y
el contenido de agua en la membrana, Figura 6-5 y Figura 6-6. La Tabla 6-1 muestra cdmo el
tiempo de residencia del gas en los canales de flujo aumenta a medida que aumenta la altura
del canal. Dado que las condiciones del flujo y el drea de la seccion transversal son las mismas,
el caudal es el mismo en todos los casos. Por lo tanto, el tiempo de residencia, definido como
el cociente entre el volumen y el caudal, es diferente. Los valores del tiempo de residencia
para los modelos 04/15, 05/12, 06/10, 10/06, 12/05 y 15/04 recogidos en la Tabla 6-1
aumentan a medida que la longitud del canal aumenta, lo que mejora la difusion de los gases
hacia la capa catalitica aumentando el rendimiento de la PEMFC. Por otra parte, la Figura 6-5y
la Figura 6-6 muestran que el contenido de agua en la membrana es mayor cuando se utilizan
canales con la seccidn transversal en posicion vertical.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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La distribucion del contenido neto de agua en la membrana (A) en los diferentes modelos (Cy <
Cw vs. Cy > Cy) es también coherente con el aumento de la temperatura en la membrana,
Figura 6-12 y Figura 6-13. El bajo contenido de agua en la membrana en los modelos 04/15,
05/12 y 06/10 (Figura 6-5) provocaria la formacién de puntos calientes (hot spots). La Figura
6-12 muestra la distribucién de temperatura sobre la membrana en los modelos 04/15, 05/12
y 06/10 que en algunos puntos sobrepasa los 114 °C llegando hasta los 125 °C. Este
comportamiento conduciria al fallo de la membrana, reduciendo seriamente el rendimiento de
la pila de combustible. Por el contrario, los modelos 10/06, 12/05 y 15/04 (Figura 6-6)
mantienen una distribucion uniforme del contenido neto de agua en la membrana (M),
alcanzando valores desde 9 hasta 13 a medida que los canales se estrechan. Este
comportamiento favoreceria la conductividad protdnica y una distribucién homogénea de la
densidad de corriente, que a su vez conllevaria una distribucién homogénea de la temperatura
sobre la membrana. Los valores de temperatura para estos ultimos modelos estan en entre
92 °Cy 97 °C, Figura 6-13.
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La Figura 6-14 representa el voltaje de los diferentes modelos para densidades de corriente de
0.3,0.5y 0.7 Acm™y la longitud del canal de flujo para cada modelo analizado. Se observa que
a medida que la altura del canal (C4) aumenta y la anchura (Cy) disminuye, se obtienen
mejores resultados en los modelos tipo MPH (C,, < Cy). Los modelos tipo MPV (C > Cy) 10/06,
12/05 y 15/04 presentan un comportamiento similar entre si, mientras que los modelos 20/03
y 30/02 muestran un peor comportamiento.
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En la Figura 6-15 se muestran las distribuciones de corriente para los modelos 04/15, 05/12 y
06/10. En la Figura 6-16 se muestran las distribuciones de corriente para los modelos 10/06,
12/05 y 15/04. Se observa que los modelos tipo MPV (Cy > Cy), Figura 6-16, presentan una
distribucion mas uniforme. El modelo 10/06 tiene los valores maximos y minimos mas altos.
Para los modelos 12/05 y 15/04, a pesar de presentar distribuciones homogéneas, los valores
maximos de la densidad de corriente descienden. Los modelos tipo MPV muestran el efecto
que el flujo bajo rib tiene sobre el incremento del area de reaccidn util de la membrana. Como
se ha mencionado anteriormente, este efecto se debe a la caida de presidon que crea mayores
diferencias de presion entre canales adyacentes, aumentando asi el flujo bajo rib.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)



169

Capitulo 6. Analisis de parametros geométricos de la seccion transversal

o e
0 LD
=f (0
) =
[P el i
wn o

S i
L -nw mu

oW
[
- [
P o
£ o

& gz =L <L
- o m”“_ ml.v
Se 3
[ < Y

—

0

o

@

O P sf e O LY
&h an o Mm??ﬁﬂ

1]
' I3 . - D a
= e e e R Y

4

Sk = = 1= O U OO S
nﬂ_kvﬂv.._._l.__‘a.d.d_r?-.___...u____.u_.,_.w
n

e O e e e R e I B e et e i Y e ]

TN T

&
<
L=

1 .-._____"ﬂu
- |

W v

<
f——

Figura 6-15. Distribucién de densidad de corriente en la membrana y valores maximos y

, (A cm™): a) Modelo 04/15, (Vavg=0.53 V); b) Modelo 05/12, (V,,=0.55 V); c) Modelo

,

minimos

06/10, (V2g=0.57 V). loyg = 0.6 A cm™

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de

membrana de intercambio proténico (PEMFC)



Capitulo 6. Analisis de parametros geométricos de la seccién transversal

170

0.7753
04518

=
[l

LOCAL P

LOCAL bx
C)

0 CT

= =
e

hu..r .185?_95'00.”??[““ == 40 LD &0 0% i3 F2 S
o L Rl e T e T R Uil omf s = 00 0 87300

_nu =R == === ===

M AT [ AT I

8 N i 7

=

< _II_-_-_I__-nH...._.. —

Figura 6-16. Distribucién de densidad de corriente en la membrana y valores maximos y
minimos, (A cm™): a) Modelo 10/06, (Vavg=0.59 V); b) Modelo 12/05, (V,,=0.59 V); c) Modelo

15/04, (V,g=0.59 V). l,,e = 0.6 A cm™

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de

membrana de intercambio proténico (PEMFC)



Capitulo 6. Andlisis de pardmetros geométricos de la seccion transversal 171

En resumen, y teniendo en cuenta las distribuciones de la velocidad en los canales anddico y
catddico, la distribucion de la densidad de corriente en la membrana (Figura 6-15 y Figura
6-16), las distribuciones de las fracciones masica de hidrégeno y oxigeno en las capas de
difusién (GDL) anddica y catddica respectivamente (Figura 6-17, Figura 6-18, Figura 6-19 y
Figura 6-20), la distribucion de la temperatura en la membrana (Figura 6-12 y Figura 6-13), el
contenido neto de agua en la membrana A (lambda) (Figura 6-5 y Figura 6-6) y la distribucion
del flujo neto de agua por proton a (alfa) (Figura 6-21 y Figura 6-22) para los modelos 04/15,
05/12, 06/10, 10/06, 12/05 y 15/04, se puede observar que en los modelos con secciones mas
anchas que altas (Cy < Cy) la distribucion de corriente es menos uniforme y con valores
maximos y minimos menores (Figura 6-15), la distribucion de temperatura presenta mayores
gradientes y valores mas altos (Figura 6-12), y el contenido de agua en la membrana se
mantiene en valores bajos (2.4 < A < 4.2), Figura 6-5. Esto podria ser consecuencia de que los
reactivos humedos a la entrada llegan perfectamente a las zonas de reaccién, provocando un
aumento de la densidad de corriente en esa zona. En consecuencia, el arrastre electro-
osmotico es mayor que el flujo difusional del catodo hacia el anodo (Figura 6-21), haciendo
disminuir el contenido neto de agua de la membrana (A) y generando un descenso de la
densidad de corriente a lo largo del canal [6,22,23]. En estos casos, aunque la concentracién de
hidrégeno y oxigeno es muy homogénea en toda la superficie reactiva (Figura 6-17 y Figura
6-19), la falta de una adecuada hidratacidon de la membrana impide el flujo proténico. En los
tres casos, 04/15, 05/12 y 06/10, a lo largo del canal de flujo, en los cambios de direccién
aparecen zonas “muertas” con perfil de velocidades reducido. Esto provocaria que en esas
zonas la evacuacion del calor producido fuera mas complicada, produciéndose aumentos de
temperatura local (valores entre 110 °Cy 125 °C) (Figura 6-12) que crearian pequefias areas de
deshidratacion en la membrana (A < 2.6), Figura 6-5. En estas zonas la conductividad protdnica
podria ser muy reducida, aumentando la resistencia 6hmica y, como consecuencia, reduciendo
el rendimiento de la pila. También se observa que la concentracién de hidrégeno y oxigeno en
esas zonas no disminuye (Figura 6-17 y Figura 6-19), ya que no se genera apenas corriente
(Figura 6-15). Ademas de la caida del rendimiento global de la pila, la aparicién de estos puntos
calientes podria dar lugar a tensiones en la membrana y reducir el tiempo de vida de la misma.
A medida que la seccién del canal es mas estrecha y mas alta, el efecto descrito anteriormente
es menor.

En cuanto a los modelos tipo MPV (Cy > Cy), en general la distribuciones de corriente son mas
uniformes y con valores maximos y minimos mayores (Figura 6-16), las distribuciones de
temperatura presentan menores gradientes y valores maximos y minimos menores (entre un
3% y un 8%) (Figura 6-13), y las distribuciones del contenido de agua en las membranas se
mantienen en valores superiores (3.3 < A < 12.8) (Figura 6-6) en comparacion con los modelos
04/15,05/12 y 06/10.

De los tres modelos analizados: 10/06, 12/05 y 15/04, el modelo 10/06 es el que presenta
valores de intensidad de corriente mayores (Figura 6-16), aunque el valor disminuye a lo largo
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del canal conforme se reduce la concentracion de reactivos (Figura 6-18 y Figura 6-20). Las
temperaturas sobre la membrana son mas altas, alcanzandose los 110 °C en los puntos mas
calientes (cambios de direccién), Figura 6-13. El contenido neto de agua en la membrana se
mantiene en valores: 3.3 < A < 8.4 (Figura 6-6).

Los modelos 12/05 y 15/04 presentan comportamientos muy similares entre si, con
distribuciones de corriente mas homogéneas pero con valores entre un 15% y un 20%
inferiores al modelo 10/06 (Figura 6-16); la temperatura en la membrana se mantiene por
debajo de 90 °C (Figura 6-13) y el contenido de agua en la membrana (5 < A < 12.8) es mayor y
presenta distribuciones mas homogéneas (Figura 6-6). Estos dos modelos presentan
concentraciones de reactivos a la salida de la pila superiores a las del modelo 10/06, lo que
indica una pérdida de eficiencia en la utilizacién del oxigeno. Esto puede ser debido a que los
modelos 12/05 y 15/04, por la geometria de sus canales mas altos y estrechos, presentan una
mayor dificultad al transporte de reactivos hasta la capa catalitica, reduciendo la reaccion
electroquimica y, por consiguiente, la densidad de corriente y el rendimiento global de la pila.
Por el contrario, esta reduccion de la reacciéon electroquimica favorece una adecuada
hidratacion de la membrana y un gradiente de temperatura menor, lo que ayudaria a
prolongar la vida util de la misma.

Por ultimo, la caida de presién es un factor mas a tener en cuenta para lograr un eficiente
disefio de una PEMFC, ya que cuanto mas energia se necesite para impulsar con eficacia los
reactivos, menor serd el rendimiento neto obtenido de la PEMFC [24]. Como se muestra en la
Figura 6-4, el modelo 06/10 posee la geometria que provoca la menor caida de presion,
mientras que entre los modelos con mejor rendimiento global, es el modelo 10/06.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)
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15/04, (V4,g=0.59 V). l,g = 0.6 A cm™
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6.4. Conclusiones

Se ha estudiado la influencia de los pardmetros geométricos de la seccidn transversal del canal
de flujo en el funcionamiento de una PEMFC. Se han analizado las distribuciones de velocidad,
densidad de corriente, concentraciones de hidrégeno y oxigeno, temperatura y contenido de
agua en la membrana para las 10 variantes del modelo correspondiente a una pila de
combustible con un &rea reactiva de 256 mm?, con placas con canales de flujo de tipo
serpentin simple: 02/30, 03/20, 04/15, 05/12, 06/10, 10/06, 12/05, 15/04, 20/03 y 30/02.

Los resultados se han utilizado para discutir algunos de los aspectos mas destacados que
afectan al disefio de una PEMFC, con el objetivo de mejorar dicho disefio y optimizar su
rendimiento.

Los modelos con secciones mas anchas que altas (Cy < Cyw) presentan distribuciones de
corriente menos uniformes, con valores de intensidad maximos y minimos menores,
distribuciones de temperatura con mayores gradientes y valores mds altos, y un bajo
contenido de agua en la membrana, lo que determina un rendimiento global menor.

Por el contrario, los modelos con secciones mas altas que anchas (Cy > Cy) presentan
distribuciones de corriente mas uniformes, con valores de intensidad maximos y minimos
mayores, distribuciones de temperatura con menores gradientes y valores mas bajos, y un
contenido de agua en la membrana superior, lo que permite obtener un mayor rendimiento.
De entre estos modelos, el 10/06 y 12/05 son los que mejor combinacion de variables
presentan, como demuestran sus curvas de polarizacién.

Se ha podido comprobar la importancia de los pardmetros geométricos de la seccidn
transversal del canal de flujo de una PEMFC en su rendimiento de operacion. En la practica, el
disefio de una PEMFC a menudo se reduce al disefio de las placas bipolares, que a su vez es
basicamente el disefio de canales de flujo. Mejoras en el disefio de los canales de flujo de las
placas bipolares podrian, por lo tanto, ayudar a alcanzar los objetivos fijados de costes y de
funcionamiento para la comercializacién de PEMFC.
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CAPITULO 7: Disefios alternativos a los
canales de flujo de tipo serpentin en el
diseno de placas para pilas tipo PEM

7.1. Introduccion

Como se ha expuesto en capitulos anteriores, las placas en las que se integran los canales de
flujo son uno de los componentes clave en una pila de combustible de tipo PEM. Entre sus
funciones principales se pueden mencionar: servir de soporte mecanico al stack, mantener
separados los diferentes reactantes, distribuir los reactantes a lo largo de la superficie
catalizadora, conducir la corriente eléctrica generada o gestionar el agua y el calor producidos
en el interior de la pila. Parte de estas funciones dependen directamente de las propiedades
fisicoquimicas del material de las placas, mientras que otras tienen una relacién mas estrecha
con la geometria de los canales de flujo [1].

Dado que la membrana de intercambio proténico sélo puede operar en presencia de agua
liguida, es de vital importancia conseguir y mantener un nivel de hidrataciéon de la membrana
homogéneo y suficiente como para que la conductividad protdnica no se vea disminuida y, a la
vez, que dicho nivel de agua liquida no supere un maximo que se traduzca en la aparicién del
efecto denominado “flooding”. La evacuacion del calor generado durante la operacion de la
pila de combustible es otro punto clave para asegurar el buen funcionamiento de la misma.
Una distribucion homogénea de la temperatura sobre la MEA y que los valores de la misma no
superen los 100 °C son condiciones indispensables para asegurar un funcionamiento dptimo
del sistema y prolongar la vida util de la membrana. Asi, un disefio apropiado de los canales de
flujo de una PEMFC permitird potenciar las velocidades de transporte de reactivo en el propio
canal asi como en la GDL (Gas Diffusion Layer) antes de alcanzar la capa catalitica, donde tiene
lugar la reaccion. También sera beneficioso en la gestién de agua del catodo, con el fin de que
el exceso se elimine de forma adecuada, manteniendo la membrana hidratada. Ademas, una
distribucidon uniforme del combustible en el canal de flujo, proporcionara a su vez, una
densidad de corriente homogénea en todo el area reactiva y, por tanto, una distribucion
uniforme de la temperatura, que generard menos tensiones mecanicas en la MEA,
prolongando la vida util de la PEMFC.

A pesar de que el coste total de fabricacién de los diferentes elementos que componen una
pila de tipo PEM se ha ido reduciendo paulatinamente a lo largo de los Ultimos afios, el coste
de las MEAs aun representa casi el 70% del coste total de un stack [2]. Por lo tanto, la vida util
de la MEA es una variable importante sobre la que se puede actuar para aumentar el
rendimiento global del sistema.
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Se han realizado multiples estudios sobre el impacto que tienen las diferentes variables
geométricas de los canales de flujo en distintos aspectos del funcionamiento de una PEMFC.
En el Capitulo 5 se presenta una recopilacidn de los resultados mds importantes. Entre ellos,
Yoon et al. analizaron el efecto de diferentes configuraciones de canal/rib en el rendimiento de
una PEMFC [3]; Ferng et al. analizaron el efecto de diferentes configuraciones de canales de
flujo en una monocelda de 25 cm? [4]; Sungho Lee eta al. [5] estudiaron el efecto de diferentes
configuraciones de pardmetros geométricos en el funcionamiento de una PEMFC con una
configuraciéon de canal simple recto. Recientes estudios analizan la influencia de la
configuracién de la seccién transversal del canal de flujo [6, 7] y el efecto de la posicidn relativa
de los flujos en el anodo y catodo [8, 9].

También se han analizado multitud de disefios diferentes para los canales de flujo de las placas
(tipo pin, canales paralelos, canal en forma de serpentin, canales interdigitados, canales en
espiral, canales integrados con canales de refrigeracion, etc.) [1]. Muchos de estos disefios no
permiten una distribucién homogénea de la concentracién de los reactivos sobre las capas
cataliticas, lo que se traduce en un funcionamiento desigual del sistema a lo largo de la MEA.

El objetivo de este capitulo es el de proponer una nueva geometria de canales de flujo que
permita obtener una distribucidon uniforme de los reactivos sobre las capas cataliticas, que
pueda proporcionar a su vez, una densidad de corriente homogénea en toda el area reactiva y,
por tanto, una distribuciéon uniforme de la temperatura, una hidratacién correcta de la
membrana, evitando ineficiencias por deshidratacién, ocasionando menos tensiones
mecanicas en la MEA y prolongando la vida util de la PEMFC.

Se han analizado dos modelos geométricos diferentes de canales de flujo: Un nuevo modelo
(Mod #1) con canales de flujo de tipo HDFF (Acréonimo en inglés de Homogeneous Distribution
Flow Field; Campo de Flujo con Distribucion Homogénea), basado en un disefio de placa para
pila de combustible con cdmara de distribucion de reactivo (Solicitud de patente n?
P201130022), y otro modelo (Mod #2) de geometria con canales de flujo de tipo SFF
(Acronimo en inglés de Serpentine Flow Field, Campo de flujo tipo Serpentin) como referencia
para hacer un analisis comparativo.

Este capitulo pretende dos objetivos diferentes. Uno de ellos es la comparacién de los
resultados de los analisis numéricos de ambas geometrias e investigar la influencia que pueden
tener en el rendimiento de la PEMFC. El otro objetivo consiste en la fabricacidon de varias
monoceldas con las diferentes geometrias, testeo en un banco de ensayos de laboratorio y
anadlisis de los resultados obtenidos, comparandolos con los resultados de los analisis
numeéricos.
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7.2. Analisis numeérico

7.2.1. Modelo matematico

El modelo matematico utilizado es el que se describe en el Capitulo 2 de este proyecto de
tesis. Concretamente, se ha utilizado una técnica de volumen de control basada en un
programa comercial, STAR-CD (version 3.26) junto con el médulo experto para PEMFC (es-
pemf version 2.2) [11] para resolver el modelo matematico basado en el acoplamiento de las
ecuaciones de la fluidodindmica (CFD) y procesos especificos de transporte y reacciones
electroquimicas de la PEMFC.

7.2.2. Geometria y operacion

7.2.2.1. Geometria nueva (HDFF)

El modelo Mod #1 con canales de flujo de tipo HDFF, se compone de una o varias unidades
bésicas paralelas, de 6.25 cm” de area reactiva cada una (12.5 x 50 mm), que permiten un
reparto previo de los reactivos antes de entrar en la zona de canales de flujo, donde entran en
contacto con las respectivas zonas cataliticas (Figura 7-1). El sentido del flujo de los reactivos
sobre la MEA es en contracorriente como se aprecia en la Figura 7-3 (pag. 193).

Figura 7-1. Modelo tridimensional de una unidad basica (Mod #1)
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La Figura 7-2 muestra un detalle del anverso y del reverso de la geometria correspondiente a
una unidad basica de las que se compone el modelo Mod #1. Cada unidad bdsica, como puede
apreciarse en la Figura 7-2, consta de cinco zonas: cdmara de distribucién del reactivo A,
conductos de inyeccién del reactivo B, zona de canales de flujo para la distribucién del reactivo
sobre los electrodos C, conductos de extraccién del reactivo D y camara de recogida E. Los
reactivos (combustible y oxidante) se introducen en la pila a través de las correspondientes
camaras de distribucidon, que funcionan como pequenos almacenamientos distribuidos por
toda la superficie de la pila. Desde estos pequefios almacenamientos, los reactivos se
suministran a los canales de flujo a través de los conductos de inyeccion. En la zona de canales
de flujo, los reactivos circulan a través de los mismos, difundiéndose a través de la zona porosa
de los electrodos (GDL) y alcanzando la capa catalitica, donde reaccionan. La camara de
distribucion de reactivo se sitla en el anverso de la placa y los canales de flujo en el reverso de
la misma, entendiéndose como reverso la parte de la placa que esta en contacto con la MEA.

Figura 7-2. Detalle anverso y reverso de una unidad bdsica (Mod #1)

Los numeros del 1 al 5 indican las sucesivas etapas que realiza el reactivo en su recorrido a
través de la placa:

e Paso 1.- Rellenar la cdmara de distribucion A.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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e Paso 2.- A través de los conductos de inyeccidon B el reactivo pasa del anverso al
reverso de la placa, a la zona de los canales de flujo.

e Paso 3.- El reactivo serpentea entre los obstaculos de los canales de flujo C, entrando
en contacto con el catalizador de la MEA.

e Paso 4.- El reactivo residual, a través de los conductos de extraccion D, retorna al
anverso de la placa.

e Paso 5.- Mediante la cdmara de recogida E, el reactivo sobrante se recoge y conduce al
orificio de salida.

Figura 7-3. Esquema de funcionamiento de cada unidad basica (Mod #1)

El campo de flujo de cada unidad bdsica se compone de seis canales paralelos de 1.2 mm de
ancho y 1.2 mm de profundidad. Estan separados por lineas de obstaculos de 1.2 mm de
espesor e interconectados por espacios abiertos entre obstaculos de 1.6 mm.

Con esta geometria se persiguen tres objetivos principales. El primero consiste en dividir el
area reactiva total de la placa en dreas reactivas reducidas (unidades basicas), donde el
proceso estd mas controlado y se podria obtener una densidad de corriente mayor. Las
unidades basicas de una misma placa funcionarian como micro pilas conectadas en paralelo.

El segundo objetivo es la distribucion de los reactivos en su maxima concentracién a lo largo
de una superficie similar al drea reactiva antes de introducirse en los canales de flujo. De esta
manera, la distribucion de la concentracion de los reactivos es mds homogénea.

El tercer objetivo se refiere a las funciones de la zona de canales de flujo: la distribucién
homogénea de los reactivos sobre las capas cataliticas de la MEA maximizando la superficie de
contacto entre ambos, y la evacuacion rapida y homogénea del calor producido.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Este concepto de placa para pila de combustible es el que se refleja en la memoria técnica
realizada con motivo de la solicitud de patente P201130022, titulada: “PLACA PARA PILAS DE
COMBUSTIBLE CON CAMARA DE DISTRIBUCION DE REACTIVO”, y que consiste en una placa
con cdmara de distribucidn de reactivo caracterizada porque estd dividida en unidades bdasicas
capaces de funcionar como placa anddica o catddica de una pila independiente, estando
dichas unidades basicas conectadas eléctricamente en paralelo a través del cuerpo de la propia
placa. Esta divisién en unidades basicas favorece la distribucién homogénea de los reactivos a
lo largo de toda la superficie del dnodo y el catodo.

Los dos modelos basados en esta geometria que se han analizado tienen dreas reactivas de
6.25 y 25 cm?, y estan compuestas por una y cuatro unidades basicas respectivamente (Figura
7-5, pag. 195).

7.2.2.2. Geometria de referencia (SFF)

El modelo Mod #2, con canales de flujo de tipo SFF, consiste en un Unico canal de 1.44 mm?
(1.2 mm x 1.2 mm) de seccién transversal que recorre todo el area reactiva. La distancia entre
canales es de 1.2 mm. En este modelo, los flujos en anodo y catodo circulan en concordancia.
La Figura 7-4 muestra el modelo con canales de flujo de tipo SFF analizado. Los dos modelos
basados en esta geometria que se han analizado tienen areas reactivas de 6.25 y 25 cm’
(Figura 7-5).
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Figura 7-4. Modelo con canales de flujo de tipo serpentin (SFF), Mod #2
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7.2.2.3. Condiciones de operacion

Se han analizado dos modelos de cada geometria, con areas reactivas de 6.25 y 25 cm? (Figura
7-5). Las condiciones de funcionamiento han sido idénticas en todos los casos. Los flujos
masicos y las fracciones molares se han calculado tanto para el danodo como para el catodo
fijando la densidad de corriente y la estequiometria anodo/catodo (1.2/2.0) a unas condiciones
de humidificacion determinadas. La presién de operacidn es una atmésfera y la temperatura
de la pila se ha mantenido constante a 70 °C. En la Tabla 7-1 se representan las condiciones de
operacion de anodo y catodo utilizadas en el analisis numérico de todos los casos.

Figura 7-5. Modelos analizados: a) Modelos con canales de flujo de tipo HDFF, Mod #1; b)
Modelos con canales de flujo de tipo SFF, Mod #2

Tabla 7-1. Condiciones de operacidn utilizadas en las simulaciones

Anodo Catodo

Gas H, Aire
Coeficiente estequiométrico 1.2 2.0
Temperatura de entrada (°C) 80 70
Temperatura de rocio (°C) 80 70
Condiciones de operacion de la pila

Presion de operacion (kPa) 101
Temperatura de operacion (°C) 70
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7.2.3. Resultados del analisis numérico

Para investigar la influencia que tienen ambas geometrias en el rendimiento global de la pila,
se presentan los resultados globales del andlisis numérico junto con los datos observados en
diferentes variables electroquimicas sobre la membrana a una intensidad de corriente de 0.6 A
cm®.

La Figura 7-6 muestra las curvas de polarizacién y de potencia para ambas geometrias,
obtenidas para los modelos de 6.25 cm? de &rea reactiva. Aunque para ambos modelos se
observan minimas diferencias en el comportamiento global, es la geometria con canales de
tipo SFF la que presenta mejor comportamiento.

Figura 7-6. Curvas de polarizacién y potencia para los modelos Mod #1 y Mod #2 de 6.25 cm?
de drea reactiva

Los valores obtenidos en la simulacién numérica del modelo con campo de flujo con canales de
tipo serpentin de 6.25 cm2 de drea reactiva, y que se recogen en la Figura 7-6, son similares a
los obtenidos en otros estudios que también utilizaron campos de flujo del mismo tipo [12-17].
En la Tabla 7-2 se presenta un resumen de las condiciones de operacién utilizadas en dichos
estudios.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Tabla 7-2. Condiciones de operacion en diferentes estudios publicados
Referencia [12] [13] [14] [15] [16] [17]
Gas 40% H, 40% H, ) 40% H, 40% H, ,
60% N, 60% N, 60% N, 60% N,

8 T. de entrada (°C) 70 65 80 65 80 80

EZ)( T. de rocio (°C) 70 65 80 65 80 80
Humedad relativa (%) 100 100 >100 100 >100 >100
Coef. estequiométrico 1.2 1.2 1.2 1.2 1.2 1.2
Gas Aire Aire Aire Aire Aire Aire

o T de entrada (°C) 70 65 70 65 70 70

§ T. de rocio (°C) 70 65 70 65 70 70

5 Humedad relativa (%) 100 100 100 100 100 100
Coef. estequiométrico 2.0 2.0 2.0 2.5 2.0 2.0
T. operacion (°C) 70 65 70 65 70 70

g P. operacion (kPa) 101 101 101 101 101 101
Area reactiva (cm?) 480 25 200 25 25 10

7.2.3.1. Modelos de 6.25 cm? de 4rea reactiva

La Figura 7-7 muestra la distribucién de la densidad de corriente en la superficie de la MEA, la

Figura 7-8 el contenido neto de agua en la membrana (A), la Figura 7-9 el flujo neto de agua

por proton a través de membrana (a) y la Figura 7-10 la distribucion de temperatura en la

superficie de la MEA, para los modelos de 6.25 cm” de area reactiva. En el pié de las figuras se

indican los valores maximos y minimos para cada variable y modelo.
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Figura 7-7. Densidad de corriente en la membrana (A cm™). Modelos de 6.25 cm? de &rea
reactiva. l,,e = 0.6 A cm” (Mod #1: 1=0.42+0.74 A cm”, Mod #2: 1=0.44+0.74 A cm™)

IR == L]

Figura 7-8. Contenido neto de agua en la membrana (A). Modelos de 6.25 cm? de &rea reactiva.
lavg = 0.6 A cm™. (Mod #1: A=4.9+12.2, Mod #2: A=5+10.9)
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membrana de intercambio proténico (PEMFC)



Capitulo 7. Disefios alternativos a los canales de flujo de tipo serpentin 199

(TR TN ET LT

Figura 7-9. Flujo neto de agua por protén a través de la MEA (a). Modelos de 6.25 cm? de area
reactiva. l,,g = 0.6 A cm™. (Mod #1: 0=0.87E-01+0.88, Mod #2: 0=0.12+0.87)
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Figura 7-10. Temperatura en la superficie de la membrana (K). Modelos de 6.25 cm?” de area
reactiva. l,,g = 0.6 A cm™. (Mod #1: T=351.6+361.4 K, Mod #2: T=351.7+360.4 K)
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El modelo Mod #1 presenta valores de densidad de corriente maximo y minimo similares a los
gue presenta el modelo Mod #2. En ambas geometrias se observa que la densidad de corriente
es mayor en las zonas bajo rib que en la zona de canales. El contenido neto de agua en la
membrana (A) también es mayor en estas zonas. Esto puede ser debido a que la evacuacion del
calor producido por la reaccién en la zona catalitica es mas rapida a través del material de la
placa que a través del canal de flujo. Por tanto, la temperatura en la superficie de la MEA bajo
rib es menor que bajo los canales.

El contenido de agua en la membrana estd directamente relacionado con la conductividad
protdnica de la MEA, de tal manera que un contenido de agua alto conlleva una conductividad
protdnica alta. Asi, en las zonas bajo rib la conductividad proténica es mayor, donde el flujo
neto de agua por proton (a) también es mayor, reflejando que en el transporte de agua el
efecto del arrastre electro-osmotico es predominante (o > 0). En el modelo Mod #2 hay un
aumento del contenido de agua en la membrana (A) al final del recorrido del canal,
coincidiendo con una menor actividad electroquimica. Esto podria ser debido a una
disminucién de la concentracién de los reactivos en esa zona.

Ambas geometrias presentan distribuciones de densidad de corriente bastante homogéneas.
En el modelo Mod #2, en la zona cercana a la entrada se refleja una actividad electroquimica
ligeramente superior, con valores de densidad de corriente, temperatura y flujo neto de agua
por protdn (a) cercanos a los valores maximos, aumentando el rendimiento local. Esto puede
ser debido a la coincidencia de las mdaximas concentraciones de hidrégeno y oxigeno a la
entrada en un modelo con flujo paralelo.

En el modelo Mod #2, a medida que se avanza en el recorrido del canal, todas las variables
anteriormente mencionadas presentan valores cada vez mds bajos como consecuencia de la
disminucién de la actividad electroquimica. Esta disminucion podria tener su origen en el
descenso de la fraccidn masica de oxigeno en el catodo.

La distribucidon de temperatura en ambas geometrias es bastante homogénea, presentando un
gradiente menor de 10 °C. En el modelo Mod #2 aparecen puntos calientes en los cambios de
direccion.

7.2.3.2. Modelos de 25 cm? de 4rea reactiva

La Figura 7-11 muestra la distribucion de la densidad de corriente en la superficie de la MEA, la
Figura 7-12 el contenido neto de agua en la membrana (A), la Figura 7-13 el flujo neto de agua
por proton a través de membrana (a) y la Figura 7-14 la distribucion de temperatura en la
superficie de la MEA, para los modelos de 25 cm? de area reactiva. En el pié de las figuras se
indican los valores maximos y minimos para cada variable y modelo.
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Figura 7-11. Densidad de corriente en la membrana (A cm™). Modelos de 25 cm? de area
reactiva. I,y = 0.6 A cm™. (Mod #1:1=0.1+0.86 A cm?, Mod #2: 1=0.33+1 A cm'z)
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Figura 7-12. Contenido neto de agua en la membrana (A). Modelos de 25 cm? de area reactiva.
lavg = 0.6 A cm™. (Mod #1: A\=4.6+14, Mod #2: A=4.2+14.3)
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Mod #2 A
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Figura 7-13. Flujo neto de agua por protdn a través de la MEA (a). Modelos de 25 cm” de area
reactiva. l,,g = 0.6 A cm™. (Mod #1: 0=-0.19+1.18, Mod #2: a=-0.33E-01+1.75)
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Figura 7-14. Temperatura en la superficie de la membrana (K). Modelos de 25 cm? de 4rea
reactiva. l,,g = 0.6 A cm™. (Mod #1: T=350+363.3 K, Mod #2: T=359.4+400 K)
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El modelo Mod #1 presenta valores de densidad de corriente maximo y minimo menores que
el Mod #2, aunque la distribucidn es mucho mas homogénea. En las dos primeras unidades
basicas se observa que la densidad de corriente es mayor en las zonas bajo rib que en la zona
de canales. El contenido neto de agua en la membrana (A) también es mayor en estas zonas.
Esto puede ser debido a que la evacuacién del calor producido por la reaccién en la zona
catalitica es mas rapida a través del material de la placa que a través del canal de flujo. Por
tanto, la temperatura en la superficie de la MEA bajo rib es menor que bajo los canales.

En las zonas bajo rib de las dos primeras unidades basicas, donde el contenido de agua en la
membrana es superior, la conductividad protdnica es mayor y el flujo neto de agua por protén
(a) también es mayor, reflejando que en el transporte de agua el efecto de arrastre electro-
osmotico es predominante (a >0).

En las dos ultimas unidades basicas del modelo Mod #1 se observa una zona con valores bajos
de densidad de corriente que reflejan un menor arrastre electro-osmatico (valores bajos del
parametro a, incluso negativos). En esta zona, los valores bajos de densidad de corriente, flujo
neto de agua por protdon y temperatura, junto con el alto contenido de agua en la MEA podrian
indicar la aparicion de “flooding”.

El modelo Mod #2 presenta valores de densidad de corriente maximo y minimo superiores
pero una distribucién mucho menos homogénea. En la zona cercana a la entrada se refleja una
gran actividad electroquimica, con valores de densidad de corriente, temperatura, contenido
de agua (M), flujo neto de agua por protén (a) elevados, aumentando el rendimiento local. Esto
puede ser debido a la coincidencia de las maximas concentraciones de hidrégeno y oxigeno a
la entrada en un modelo con flujo paralelo.

A medida que se avanza en el recorrido del canal, todas las variables anteriormente
mencionadas presentan valores cada vez mas bajos como consecuencia de la disminucidon de la
actividad electroquimica.

7.2.4. Conclusiones

El modelo Mod #1 presenta menores valores de intensidad de corriente que el modelo Mod
#2. Por el contrario, las distribuciones de intensidad de corriente, contenido de agua (A), flujo
neto de agua por protdn (a) y temperatura son mas homogéneas en el modelo Mod #1. Las
variaciones en la densidad de corriente causan variaciones locales en la temperatura
(provocando la aparicion de puntos calientes), en la concentracion de agua y en la
conductividad de la membrana. Estas inhomogeneidades causan tensiones mecdnicas en el
sistema que podrian ser la causa de la reduccién de la vida atil de la MEA. Estas diferencias son
mas evidentes a medida que el drea reactiva aumenta.

Por otra parte, la caida de presién calculada en el catodo es mucho menor en el modelo
Mod #1 que en el Mod #2. Este exceso de presidn dentro de la pila también puede producir

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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tensiones en las placas, juntas, GDLs y MEA, haciendo necesaria mds energia para la bomba de
impulsién en el catodo.

En general, la nueva geometria del modelo Mod #1 podria optimizar el rendimiento, la
eficiencia y aumentar la durabilidad de la MEA frente a la geometria con canales del tipo SFF.

7.3. Experimental

Se han fabricado placas con geometrias diferentes para completar cuatro monoceldas. Dos
monoceldas que, incluyendo placas idénticas en dnodo y catodo con la nueva geometria (Mod
#1), disponen de campos de flujo de 6.25 y 25 cm?® de &rea reactiva respectivamente. Las otras
dos monoceldas también incluyen placas idénticas en dnodo y catodo con la geometria de
referencia (Mod #2), con campos de flujo de 6.25 y 25 cm?” de drea reactiva respectivamente.
Todas las placas se han mecanizado a partir de una plancha de grafito BMC 940 de 3.56 mm de
espesor [18].

Se han seleccionado MEAs prefabricadas de tres capas (membrana + capas cataliticas) de 25
cm? de &rea reactiva [19]. La membrana polimérica es de tipo Nafion® N-117 y esta recubierta
con una capa de catalizador en ambos lados (Figura 7-15). Este catalizador contiene una carga
de 0,3 mg Pt cm? de 4rea reactiva.

Figura 7-15. MEA de 3 capas tipo Nafion® N-117 de 25 cm? de area reactiva

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Para las capas de difusién se ha utilizado una GDL H23 15 I3 C1 [20]. Se trata de una GDL de
260 micras de espesor, compuesta por una capa de papel de carbdn sobre la que se soporta
una microcapa porosa de carbdn teflonado (Figura 7-16). Dado que el teflén es un material
hidrofugo, esta microcapa facilita la extraccion del agua desde las capas cataliticas.

Figura 7-16. GDL con microcapa porosa de carbdn teflonado

Las placas terminales estan fabricadas en aluminio con el fin de aligerar el conjunto. Disponen
de todas las conexiones necesarias para asegurar el suministro de los reactivos a las placas.

Con el fin de evitar fugas de gas, se dispone de juntas de silicona de 0.3 mm de espesor entre
las placas terminales de aluminio y las placas de grafito. Por otra parte, anodo y catodo estan
aislados eléctricamente para evitar cortocircuitos.

7.3.1. Diseno

El disefio de los campos de flujo de las placas es idéntico al utilizado en los analisis numéricos.
Por otra parte, se ha completado el disefio de las placas de grafito junto con el de las placas
terminales de aluminio siguiendo un criterio de modularidad, que permite que la misma placa
sirva independientemente para ser utilizada en la zona anddica y catddica (Figura 7-17). Se
incluyen ademas orificios para alojar los elementos de sujecién del sistema y conductos para
refrigeracion por si fueran necesarios. Todo el disefio geométrico se ha realizado con el
software de CAD 3D Solid Edge.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Figura 7-17. Diseio modular de una monocelda

7.3.1.1. Placas para monocelda de 25 cm®. Mod #1

La placa disefiada para contener el campo de flujo con la nueva geometria (Mod #1) posee un
disefio modular que permite que la misma placa sirva independientemente para ser utilizada
en la zona anddica y catddica. Este disefio de placa se encuentra en proceso de patente
(Solicitud de patente n2? P201130022). El campo de flujo se compone de cuatro unidades
basicas que ocupan 6.25 cm® de superficie cada una y que funcionan de manera
independiente. Por tanto, el conjunto equivale a cuatro micro pilas de 6.25 cm® de &rea
reactiva interconectadas en paralelo, haciendo un total de 25 cm? de area reactiva. El campo
de flujo de cada unidad basica se compone de seis canales paralelos de 1.2 mm de anchoy 1.2
mm de profundidad. Estdn separados por lineas de obstaculos de 1.2 mm de espesor e
interconectados por espacios abiertos entre obstaculos de 1.6 mm.

En la Figura 7-18 se muestra el anverso de la placa disefiada, donde se encuentran las cdmaras
de distribucién de los reactivos. El campo de flujo se encuentra en el reverso de la placa (Figura
7-19).

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Entrada/Salida

Entrada/Salida

Figura 7-19. Reverso de placa Mod #1 de 25 cm? de area reactiva. Campo de flujo
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7.3.1.2. Placas para monocelda de 25 cm?®. Mod #2

La Figura 7-20 muestra la placa disefiada para contener el campo de flujo con la geometria de
referencia (Mod #2). El campo de flujo se compone de un canal de tipo serpentin de 1.2 mm
de anchura y 1.2 mm de profundidad que recorre todo el area reactiva de 25 cm®. La distancia
entre canales es de 1.2 mm. La placa anddica y la catddica tienen el campo de flujo simétrico,
de forma que los canales de flujo en dnodo y cadtodo se sitlien de manera paralela. En funcién
de cdémo se conecten la entrada y salida de los reactivos obtendremos un flujo en
concordancia o en contracorriente.

Entrada/Salida o~ O Terminal
I, .’ conexion
Refrigeracion &D N eléctrica
s
B L

: O
I< -' Entrada/Salida

Figura 7-20. Placa Mod #2 de 25 cm? de area reactiva. Campo de flujo

7.3.1.3. Placas para monocelda de 6.25 cm”. Mod #1 y Mod #2

Con el fin de reducir gastos, se han disefado dos placas mixtas con dimensiones exteriores
idénticas a las anteriores y que incluyen dos campos de flujo de 6.25 cm” de &rea reactiva.
Cada uno de los campos se corresponde con una de las geometrias a analizar. La placa anddica
y la catddica tienen un diseifo simétrico. De esta forma la mitad de la superficie de la MEA
queda libre para usos posteriores. La Figura 7-21 muestra el anverso de la placa mixta. La
Figura 7-22 muestra el reverso de la placa mixta donde se aprecian los campos de flujo de 6.25
cm?’ de drea reactiva cada uno.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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Figura 7-21. Anverso de placa mixta (Mod #1 y Mod #2) de 6.25 cm? de area reactiva

Figura 7-22. Reverso de placa mixta (Mod #1 y Mod #2) de 6.25 cm? de area reactiva

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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7.3.1.4. Placas terminales

Las placas terminales estan fabricadas en aluminio con el fin de aligerar el conjunto. Disponen
de todas las conexiones necesarias para asegurar el suministro de los reactivos a las placas. Se
han fabricado dos modelos con diferente espesor (Figura 7-23 y Figura 7-24). El modelo mas
estrecho no incluye conexiones para el suministro de refrigeracion.

Figura 7-23. Anverso y reverso de placas terminales que incluye conexiones para refrigeracion

Figura 7-24. Anverso y reverso de placas terminales sin conexiones para refrigeracién

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
membrana de intercambio proténico (PEMFC)



[y

Capitulo 7. Disefios alternativos a los canales de flujo de tipo serpentin 21

7.3.2. Fabricacién y montaje

El grafito es un material altamente conductor de la electricidad, por lo que el residuo de su
mecanizado (polvo de grafito) puede producir cortocircuitos y malfuncionamiento en los
sistemas electrénicos de las maquinas. Por este motivo, las placas de grafito han sido
mecanizadas en una fresadora CNC (Acrénimo de Control Numérico por Computador)
especialmente disefiada para trabajar con este material (Figura 7-25), perteneciente a la
empresa Eurotécnica S. A. [21].
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Figura 7-25. Fresadora CNC y detalle del mecanizado de una placa

La geometria generada en el sistema CAD se transfiere al sistema CAM (Acréonimo en inglés de
Computer Aided Manufacturing; Fabricacion Asistida por ordenador), que controla la maquina
CNC, mediante un archivo de intercambio digital de informacién con formato IGES (Acrénimo
en inglés de Injtial Graphics Exchange Specification; Especificacién para Intercambio Inicial de
Graficos). Se ha utilizado como sistema CAM el software SurfCAM 2003. Este software permite
generar el programa de control numérico necesario para el mecanizado a partir del archivo de
geometria IGES. La Figura 7-26 muestra varias etapas del proceso de simulacién del
mecanizado y la generacidn del programa de control numérico.

Influencia del disefio de los canales de flujo en el rendimiento de una pila de combustible de
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En cuanto a las placas terminales de aluminio, éstas se han mecanizado siguiendo un
procedimiento estandar en una fresadora convencional de la empresa Talleres Mecdnicos
Manuel Echeverria S.A. [22]
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Figura 7-26. Simulacion del proceso de mecanizado y generacion del programa CNC en
SurfCAM 2003

En el ensamblaje de las diferentes monoceldas se ha utilizado tornilleria estandar: tornillos
Allen M5 DIN 913, arandelas planas DIN 125 y tuercas hexagonales DIN 934. Para evitar el
cortocircuito de la pila, los vastagos de los tornillos se han aislado mediante el uso de una
funda de plastico termorretractil y se han colocado arandelas de plastico bajo la cabeza del
tornillo y bajo las arandelas planas.

La presidn de apriete en una pila de combustible de tipo PEM también es una variable que
puede afectar al rendimiento de la pila. Un par de apriete insuficiente favorecera las fugas de
los reactivos al exterior. Por el contrario, un par de apriete excesivo puede producir
deformaciones en la MEA que dificulten los procesos de transporte en la misma e incluso
dafiarla. Ademas, un apriete descompensado en los diferentes tornillos de sujecidon también
puede permitir fugas de reactivos. Por todo ello, para que el par de apriete de todos los
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tornillos sea el mismo y que éste no produzca deformaciones ni dafios en la MEA, se ha
utilizado una llave dinamomeétrica reguladaa 1 N-m.

En la Figura 7-27 se muestra una etapa del proceso de montaje de una de las monoceldas
fabricadas.

Figura 7-27. Proceso de montaje de una monocelda

En definitiva, se han fabricado y montado tres monoceldas diferentes. Una monocelda que
incluye la nueva geometria (Mod #1) con campos de flujo de 25 cm? de area reactiva. La
segunda monocelda incluye la geometria de referencia (Mod #2) con campos de flujo de 25
cm? de &rea reactiva. Por ltimo, la tercera monocelda incluye ambas geometrias (Mod #1 y
Mod #2) con campos de flujo de 6.25 cm? de &rea reactiva.

7.3.3. Test de laboratorio

El andlisis de las monoceldas fabricadas se ha realizado en el banco de ensayos dual para pilas
de combustible de tipo PEM (Figura 7-29 y Figura 7-30), perteneciente al Laboratorio de
Investigacion en Tecnologias de la Combustion (LITEC) [23]. Este banco de ensayos dual para
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pilas de combustible de tipo PEM ha sido disefiado y fabricado en el LITEC para el estudio y
caracterizacion de monoceldas y/o stacks de hasta 2 kW de potencia eléctrica.

El banco posee, como caracteristica distintiva, dos lineas independientes para cada gas (H, y O,
0 aire) para caudales de hasta 1.2 NI-min™® y 100 NI-min™ respectivamente. Dispone de los
siguientes sistemas:

e Sistema de humidificacién de los gases reactantes con un control preciso de la
temperatura, presion y humedad relativa de los mismos.

e Sistema de desecacion de los gases de salida de la pila para la medida exacta del agua
producida por la reaccién electroquimica.

e Sistema de control de la presion de salida para poder trabajar en régimen de
sobrepresién

El banco se puede operar de forma manual o automadtica utilizando un software desarrollado
sobre LabVIEW.

Para evaluar el funcionamiento y el comportamiento electroquimico de las pilas, el banco de
ensayos cuenta con dos cargas electrénicas dinamicas (300 W y 1 kW) y un potenciostato-
galvanostato Autolab.

La Figura 7-28 muestra un esquema basico del funcionamiento del banco de ensayos utilizado
para el analisis de las monoceldas fabricadas.

Figura 7-28. Esquema de funcionamiento del banco de ensayos
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Figura 7-29. Banco de ensayos dual para pilas de combustible de tipo PEM

Figura 7-30. Andlisis de una monocelda en el banco de ensayos
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7.3.4. Resultados experimentales

Los ensayos realizados, se han llevado a cabo tomando como base las condiciones de
operacion indicadas en la Tabla 7-3, y utilizando una MEA de tipo Nafion® N-117. En algun caso
concreto se ha modificado alguno de los pardmetros para estudiar su influencia.

Tabla 7-3. Condiciones de operacién utilizadas en los ensayos

Anodo (Hy)

Coeficiente estequiométrico 1.2
Temperatura de entrada (°C) 80
Temperatura de rocio (°C) 80
Humedad relativa (%) 100
Cétodo (Aire)

Coeficiente estequiométrico 2.0
Temperatura de entrada (°C) 80
Temperatura de rocio (°C) 80
Humedad relativa (%) 100

Condiciones de operacion
Presién de operacién (kPa) 101

Temperatura de operacion (°C) 80

El ensayo nimero 1 se ha realizado con la monocelda que incluye las placas mixtas, utilizando
el campo de flujo de 6.25 cm? con la nueva geometria (Mod #1). Para este ensayo, la
monocelda se ha colocado en posicién horizontal (campos de flujo paralelos al plano
horizontal), con el catodo en la parte inferior.

El ensayo numero 2 es idéntico al nimero 1 pero colocando la pila en posicion vertical
(campos de flujo perpendiculares al plano horizontal). Los resultados de los ensayos 1y 2 se
muestran en la Figura 7-31 (pdg. 217).

El ensayo nimero 3 se ha realizado también con la monocelda que incluye las placas mixtas,
pero utilizando el campo de flujo de 6.25 cm? con la geometria de referencia (Mod #2). Para
este ensayo, la monocelda se ha colocado en posicién horizontal (campos de flujo paralelos al
plano horizontal), con el catodo en la parte inferior. Los resultados de este ensayo se muestran
en la Figura 7-32 (pdg. 218).
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El ensayo numero 4 se ha realizado con la monocelda con las placas con campo de flujo de 25
cm’ con la nueva geometria (Mod #1), con la monocelda colocada en posicién horizontal
(campos de flujo paralelos al plano horizontal), estando el catodo en la parte inferior.

El ensayo nimero 5 es idéntico al nUmero 4 pero sustituyendo la MEA de tipo Nafion® N-117
(0.183 mm de espesor) por otra de tipo Nafion® XL-MEA3 (0.0275 mm de espesor). Los
resultados de los ensayos 4 y 5 se muestran en la Figura 7-33 (pag. 218).

El ensayo numero 6 se ha realizado con la monocelda con las placas con campo de flujo de
25 cm?® con la geometria de referencia (Mod #2). Para este ensayo, la monocelda se ha
colocado en posicion horizontal (campos de flujo paralelos al plano horizontal), con el catodo
en la parte inferior. La temperatura de operacién era de 80 °C. Los resultados de este ensayo
se muestran en la Figura 7-34 (pag. 219).

El ensayo numero 7 también se ha realizado con la monocelda con las placas con campo de
flujo de 25 cm” con la geometria de referencia (Mod #2). Al igual que en el ensayo nimero 6, la
monocelda se ha colocado en posicién horizontal (campos de flujo paralelos al plano
horizontal), con el cdtodo en la parte inferior, aunque la temperatura de operacion era de
50 °C y los reactivos se encontraban saturados. Los resultados del ensayo se muestran en la
Figura 7-35 (pag. 219).

Figura 7-31. Ensayos 1y 2. Curvas de polarizacién y de potencia para el Mod #1 de 6.25 cm” de
area reactiva en posiciones diferentes
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Figura 7-32. Ensayo 3. Curva de polarizacién y de potencia para el Mod #2 de 6.25 cm® de area
reactiva

Figura 7-33. Ensayos 4 y 5. Curvas de polarizacion y de potencia para el Mod #1 de 25 cm” de
area reactiva con MEAs diferentes.
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Figura 7-34. Ensayo 6. Curva de polarizacién y de potencia para el Mod #2 de 25 cm’ de 4rea
reactiva. Temperatura de operacién 80 °C

Figura 7-35. Ensayo 7. Curva de polarizacién y de potencia para el Mod #2 de 25 cm? de 4rea
reactiva. Temperatura de operacién 50 °C
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Los resultados de los ensayos 1y 2, que se muestran en la Figura 7-31 (pag. 217), evidencian el
malfuncionamiento de la monocelda con la nueva geometria (Mod #1). La densidad de
potencia maxima obtenida es ligeramente superior a los 24 mW cm™ a una densidad de
corriente de 62 mA cm™, mientras que en las simulaciones se han obtenido 420 mW cm™a una
densidad de corriente de 760 mA cm?, para el mismo tipo de geometria. Por otra parte, estos
resultados también muestran que la posicion de la monocelda es un factor muy relevante en el
rendimiento de la pila, obteniéndose un 40% mas de potencia con la monocelda en posicion
vertical que en posicion horizontal.

Los resultados del ensayo 3, que se muestran en la Figura 7-32 (pag. 218), también muestran
un malfuncionamiento de la monocelda con la geometria de referencia (Mod #2), aunque las
diferencias con los resultados de las simulaciones son menores. La densidad de potencia
maxima obtenida es aproximadamente de 125 mW cm™ a una densidad de corriente de 280
mA cm™, mientras gue en las simulaciones se han obtenido 445 mW cm™? a una densidad de
corriente de 950 mA cm™, para el mismo tipo de geometria.

Los resultados de los ensayos 4, 5y 6, que se muestran en la Figura 7-33 y Figura 7-34 (pag.
218), indican que con una mayor darea reactiva el rendimiento cae aun mas. La densidad de
potencia maxima obtenida es ligeramente inferior a los 6 mW cm™ a una densidad de
corriente de 17 mA cm™ para la geometria nueva (Mod #1). Para la geometria de referencia
(Mod #2), la densidad de potencia maxima obtenida es ligeramente superior a los 22.5 mW
cm™ a una densidad de corriente de 68 mA cm™. Por otra parte, los resultados del ensayo 5
muestran que el espesor de la MEA también es un factor muy relevante en el rendimiento de
la pila, obteniéndose un 250% mas de potencia con una MEA del tipo Nafion® XL-MEA3
(espesor = 27.5 um) frente a la de tipo Nafion® N-117 (espesor = 183 um).

Los resultados del ensayo 7, que se muestran en la Figura 7-35 (pag. 219) junto con los
resultados del ensayo 6 (Figura 7-34 en pag. 218), indican que la temperatura de operacion de
la pila es asimismo un aspecto determinante en el funcionamiento de la monocelda. En este
caso, una temperatura de operacion menor (50 °C frente a 80 °C) permite obtener un aumento
superior al 45% en la densidad de potencia.

7.3.5. Conclusiones

La temperatura de funcionamiento de una PEMFC debe limitarse por debajo de la temperatura
de ebullicion del agua, porque los protones que circulan a través de la membrana, lo hacen
mediante las moléculas de agua en estado liquido presentes en dicha membrana. Aunque la
temperatura de ebullicion disminuye con el aumento de la presiéon, por lo general las PEMFC
operan a presion atmosférica debido a la reducida resistencia mecéanica de la membrana. Por
este motivo, la temperatura de funcionamiento debe ser inferior a 100 °C, y por ello también,
las PEMFC estdn clasificadas como pilas de combustible de baja temperatura.
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Por otra parte, la baja temperatura de operacidon favorece que el agua generada por la
reaccion esté en fase liquida. Si la cantidad de agua en fase liquida es de tal magnitud que
interrumpe el flujo de los reactivos hasta las capas cataliticas, se produce lo que se conoce
como inundacidn o efecto “flooding”. Este efecto, que se puede dar tanto en el anodo como
en el catodo, puede inutilizar parte del campo de flujo, provocando una distribucidon no
homogénea de los reactivos sobre los catalizadores. El flujo de gases no uniforme conlleva una
caida del rendimiento y puede provocar degradacién en la membrana.

Ademads, cuando la corriente eléctrica se genera con un aporte de gases inadecuado (pobre), el
platino y el carbdn soportado sobre las capas cataliticas pierden parte de su funcionalidad,
fendmeno denominado inanicidn (starvation) [24].

Es evidente que los resultados de los ensayos difieren ampliamente de los obtenidos mediante
la simulacién numérica. El bajo rendimiento mostrado en todos los casos parece responder a
un malfuncionamiento del sistema por acumulacién de agua en estado liquido en el catodo,
provocando los dos efectos mencionados anteriormente y que se hacen mas evidentes con el
aumento del area reactiva. De hecho, durante los ensayos siempre aparecié una gran cantidad
de agua en estado liquido a la salida de la zona catddica.

Es muy probable que la razén de este malfuncionamiento no se deba a una Unica causa sino a
una combinacidn de varios factores. Por una parte, el contenido de agua en las corrientes de
reactivos puede ser excesivo para la temperatura de operacion de la pila. Seria recomendable
trabajar con humedades relativas inferiores, al menos en la zona catédica.

Por otra parte, una geometria que provoque una menor pérdida de carga al paso de los
reactivos, también produce un menor efecto de “arrastre” del agua producida en el catodo.
Esta podria ser la causa de que los resultados obtenidos para la geometria de referencia (Mod
#2) sean superiores que los obtenidos con la nueva geometria (Mod #1). Seria recomendable
aumentar la presién en el catodo o cambiar la geometria del campo de flujo del catodo por
otra que provoque una mayor pérdida de carga.

También la posicion de la monocelda es un factor influyente en el rendimiento de la pila. De
los resultados de los ensayos 1y 2 se podria concluir que la monocelda colocada en posicion
vertical favorece la eliminacién del agua y, por tanto, mejora el rendimiento de la pila.

Aunque los ensayos se han realizado en unas condiciones de operacién mas favorables que las
utilizadas en las simulaciones, los resultados demuestran que no son las dptimas para las
geometrias utilizadas. Estos resultados no son definitivos, sino que por el contrario sélo
constituyen la primera tentativa en la busqueda de la combinacién déptima del binomio

ez g

“geometria-condiciones de operacion” que permita obtener el mejor rendimiento posible.
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7.4. Trabajos futuros

Los resultados obtenidos en este proyecto de tesis determinan una sélida base que sirve de
punto de partida para continuar con la linea de investigacién iniciada. Entre los trabajos a
futuro se pueden destacar los siguientes:

e Determinacion de las condiciones 6ptimas de funcionamiento de una monocelda que
incluya la geometria nueva (Mod #1) tanto en la zona anddica como en la zona
catddica.

e Determinacién de las condiciones dptimas de funcionamiento de una monocelda que
incluya la geometria nueva (Mod #1) en la zona anddica y la geometria de referencia
(Mod #2) en la zona catddica (actualmente en curso).

e Disefo y fabricacidn de un stack de 250 W de potencia como aplicacién en un vehiculo
ligero.

e Disefio de nuevos campos de flujo para su aplicacién en Pilas de combustible de
metanol directo, DMFC (Direc Methanol Fuel Cells)
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CAPITULO 8: Contribucidn cientifica

8.1. Introduccion

En este capitulo se recoge la contribucidn cientifica producida durante la realizacién de este
proyecto de tesis. Los resultados cientificos se dividen en cuatro apartados: patentes, articulos
publicados en revistas cientificas, capitulo de libro y contribuciones realizadas para Congresos.
En el apartado de articulos publicados en revistas cientificas, ademds de los ya publicados, se
incluye un articulo que se encuentra en proceso de revision.

8.2. Patente

Como consecuencia de la realizacion de este proyecto de tesis, el 11 de enero de 2011 se
presenté una solicitud de patente con nimero P201130022 en la Oficina Espafiola de Patentes
y Marcas (OEPM — Madrid), bajo el titulo de: “PLACA PARA PILAS DE COMBUSTIBLE CON
CAMARA DE DISTRIBUCION DE REACTIVO”. Los documentos acreditativos se incluyen en el
Capitulo ANEXOS.

8.3. Articulos publicados en revistas cientificas

En este apartado se recogen las diferentes contribuciones publicadas en revistas cientificas
internacionales durante la realizacion de este proyecto de tesis y que se incluyen en el Capitulo
ANEXOS.

e A. P. Manso, F. F. Marzo, A. R. Pierna, J. Barranco, A. Lorenzo and J. Barroso, Design
optimization of a polymer electrolite membrana fuel cell, PEMFC, Journal of New
Materials for Electrochemical Systems, 12 (2009), 133 — 139.

e A.P.Manso, F.F.Marzo, M. Garmendia Mujika, J. Barranco, A.Lorenzo, Numerical
analysis of the influence of the channel cross-section aspect ratio on the performance
of a PEM fuel cell with serpentine flow field design, International Journal of Hydrogen
Energy, 36 (2011), 6795-6808

e A.P. Manso, F.F. Marzo, M. Garmendia Mujika, X. Garikano, Influence of geometric
parameters on the performance of a PEMFC. A review, International Journal of
Hydrogen Energy (En proceso de revisidn)
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8.4. Capitulo de libro

En este apartado se recoge el articulo de libro publicado durante la realizacion de este
proyecto de tesis y que se incluyen en el Capitulo ANEXOS.

e A.P. Manso, F. F. Marzo, J. Barranco y M. Garmendia, 2011. Application of techniques
of computational fluid dynamics in the design of bipolar plates for PEM fuel cells. En:
International Energy and Environment Foundation, ed. Maher A. R. Sadiq Al-Baghdadi;
Computational Fluid Dynamics Modeling in Development of Renewable Energy
Applications. ISBN: 978-1466231313. Pp. 377- 402.

8.5. Contribuciones a congresos

En este apartado se recogen las diferentes contribuciones a congresos presentadas durante la
realizacidn de este proyecto de tesis y que se incluyen en el Capitulo ANEXOS.

e Angel Pérez Manso, Expresion Grafica en el Disefio de Pilas de combustible (PEMFC),
Libro de comunicaciones “XIl Congreso de Grafica Digital e Informatica Aplicada
SIGRADI2008”, La Habana (Cuba), 1-5 de diciembre de 2008, ISBN: 978-959-261-285-3,
pp. 67-72.

e A. Pérez F. F. Marzo, A. R. Pierna, J. Barranco, A. Lorenzo y J. Barroso, Optimizacion del
disefio de una celda de combustible de membrana de intercambio proténico (PEMFC),
CD de Comunicaciones y Resimenes, “lI Simposium Ibérico de Hidrégeno, Pilas de
Combustible y Baterias Avanzadas HYCELTEC 2008”, Bilbao (Espaiia), 1 al 4 de julio de
2008, ISBN 978-84-9860-101-5, pp. 1 — 15.

e F. F. Marzo, A. Pérez, A. R. Pierna, J. Barranco, A. Lorenzo y J. Barroso, Modelado
computacional de una pila de combustible de membrana de intercambio protdnico,
PEMFC, Libro de Comunicaciones “lll Congreso Nacional de Pilas de Combustible,
CONAPPICE 2008”, Zaragoza (Espafia), 24-26 de septiembre de 2008, ISBN: 978-84-
691-4415-2, pp. 211 - 214.

e A.P.Manso, F. F. Marzo, M. Garmendia y A. Lorenzo, Analisis numérico de la influencia
de los parametros geométricos de la seccion transversal del canal de flujo en una
PEMFC, Libro de Comunicaciones “IV Congreso Nacional de Pilas de Combustible,
CONAPPICE 2010”, Sevilla (Espafia), 16-18 de junio de 2010, ISBN: 978-84-693-2330-4,
pp. 141 - 144,

e A. P. Manso, F. F. Marzo, M. Garmendia y J. Barranco, Diseios alternativos a los
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Abstract: A three-dimensional numerical simulation of the performance of a polymer electrolyte membrane fuel cell (PEMFC) has been
developed combining computational fluid dynamics (STAR-CD version 3.26, ADAPCO) with an expert module (es-pemfc version 2.2,
ADAPCO) which comprises a computational fluid dynamic solver, specific mass transfer process and electrochemical performance in
PEMFCs. The geometric design, meshing and numerical simulation processes of the PEMFC in steady operating conditions will be de-
scribed. In accordance with the results obtained, the most relevant aspects affecting the PEMFC design will be discussed in order to opti-

mize the performance of the cell.

Keywords: Simulation, PEMFC, Hydrogen

1. INTRODUCTION

Nowadays both, the polymer electrolyte membrane fuel cells
(PEMFCs) and hydrogen technologies, are considered as one of
the most promising alternatives for sustainable energy systems due
to their very low or even inexistent carbon monoxide emissions.
Nevertheless different obstacles still exist ingenieriles and scien-
tific (as well as economic and sociopolitical) that must be over-
come before these technologies are implanted in a definitive way
[1]. For this reason the technology of fuel cells is submitted to an
intense development. The combination of more and more opti-
mized new materials, the new architectures of computer systems,
the study of more efficient mass transfer processes and the most
optimized designs, are thought to improve, in addition to other
factors, the efficiency of the cells of fuel.

In this sense, the new computational fuel cell engineering tech-
nologies (CFCE) can allow us the systematically simulation, de-
sign and optimization of systems of fuel cells, allowing a minor
dependency on the prototypes of hardware and reducing this way
the development cycles. The CFCE needs a robust integration of
models representative of a wide variety of processes and with dif-
ferent time scales in which integrate the fluid dynamic, ionic, elec-

*To whom correspondence should be addressed: Email:angel.perez@echu.es
Fax: (+34) 943017130

tronic and thermal transport with electrochemical reactions.

There exists an extensive recognition of the use of the fuel cells
as efficient and clean energy conversion devices. The fuel cells
can be adapted to many different needs, have a high theoretical
efficiency and, opposite to the batteries, they can produce electric-
ity in a continued form while the necessary fuel is continuously
supplied. When they are fed with hydrogen, the only reaction
products are water and heat. In addition to the problems related to
the infrastructure necessary for the distributed supply of the hydro-
gen [2], the principal obstacles for the development and commer-
cialization of the PEMFCs are principally the cost, the durability
and the yield of operation [3].

A PEMFC is fundamentally constituted by seven components.
The anode flow channel (AF), the anode diffusion layer (AD) and
the anode catalysts layer (AC), in the anodic part. Separating the
anodic part of the cell with the cathodic part there is the polymeric
membrane (M). In the cathodic part are placed the cathodic cata-
lyst layer (CC), the cathode diffusion layer (CD) and the cathode
flow channels (CF). The multi layer structure form by AD-AC-M-
CC-CD components is defined as the MEA (Membrane Electrode
Assembling) meanwhile the AD-AC and CC-CD constitute the
fuel cell electrodes [1]. The correct assembly of these components
is of great importance for the final performance of the PEMFC.

The operational principles of the PEMFC are quite simple. The
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hydrogen feeds in the cell, across the AF, spreads in AD and
reaches the catalyst, where it oxidizes and liberates electrons and
protons. The protons that are generated in the plate behave across
the polymer electrolyte membrane (PEM) towards the cathode. As
the membrane is not an electronic driver, the electrons liberated in
the plate flow across an external circuit, generating useful electrical
power. At the same time oxygen (or air) feeds across the CF. The
oxygen reaches the CC, where it reacts with the protons and elec-
trons to generate water.

The enhance of PEMFCs performance can be reached increasing
so much the transport and/or reaction rates, as well as the relation
surface/volume of the interfacial areas where the reaction/transport
takes place. Thus, it is necessary to identify all the possible limita-
tions and their origins. The In-situ measurements carried out to
detect these anomalies are very difficult due to the reduced space
where the electrochemical reactions take place in the PEMFC and
the complexity in including the different transport phenomenas due
to his transitory nature. The mathematical models for PEMFCs
based on fundamental physical-chemical processes, together with
the experimental observation are, therefore, a fundamental tool for
understanding the global functioning of a fuel cell.

Connecting the PEMFCs mathematical models with computa-
tional fluid dynamic modern methods (CFD) it can be form power-
ful hardware of CFCE that provide the necessary way to reduce the
time and development costs in the PEMFCs design. Thus, it could
be possible to have, on the one side, the necessary capacities for the
numerical discretization and solution of conservation equations,
and on the other hand, a CFCE hardware associated with specific
transport processes in PEMFCs, including multiphase flows in
porous medias, electrochemical reactions and transport of loaded
species and water in the polymeric membrane. These processes,
properly connected, constitute the bases for the success of solving
the design, management of the heat and water generated problems,
as well as in the progress of the performance and cost reduction in
PEMFCs [4, 5].

In a PEMFC, the flow-fields are used to conduct the fuel
(hydrogen) and oxygen along the anode and cathode sides of the
cell, respectively. When a PEMFC gets connected in series to ob-
tain an increase in power, they constitute a so call stack, which gets
all the simple cells connected by means of bipolar plates. A bipolar
plate is a multifunctional component of a fuel cell stack, since it
has the function of distributing the gases and coolant homogene-
ously over the whole area of the single cells; separation of the fuel,
oxidant gasses and coolant; and collecting the current produced in
the electrochemical reactions.

The design of the flow channels in bipolar plates is one of the
key factors affecting the performance of a PEMFC, thus it can pro-
mote the rate of reagent transport along the channel as in the anodic
or cathodic gas diffusion layer, before reaching the catalytic layer.
This distribution of the reaction causes gradients in temperature
and water production over the area of the cell which can lead to
ternary effects such as the local flooding when the local partial
pressure of water exceeds the saturation pressure fro water at the
local temperature.

Studies of the geometric section and design of the flow-field path
length have been carried out concerning the effect on the distribu-
tion of current, temperature, and electrochemical variables on com-
mercial-size PEMFC. Shipmate et al. [6, 7] studied a 3D serpentine

a) b)

Cathode

—O

Anode

d) e)

Figure 1. a), b): Hydrogen PEMFC current collectors and graphite
bipolar plates with the flow channels. The same geometry for both
anode and cathode are shown. c¢) Detail of the PEMFC flow chan-
nels. d) Geometry surface mesh used for CFD calculation, e): sur-
face mesh components: (1) solid domain; (2) anodic and cathodic
flow channels (fluid domain); (3, 4, 5) anodic and cathodic diffu-
sion layer (GDL, Gas diffusion Layer); (6) membrane.

flow-field model in an attempt to explain how 200 cm” serpentine
flow-fields with different number of gas paths, and thus different
gas path lengths, affect performance and species distribution. They
concluded that changing the number of parallel channels in order to
change the path length of the flow-field of the PEMFC, affects its
performance and uniformity. Thus it was finally found that the
shorter path length gives more uniform current density distribution
and less condensed liquid water than the longer paths. With the
innovation in the design of the new flow-fields, it is becoming pos-
sible to increase the gas flow by convection under the ribs of the
cell [9, 10, 11] facilitating so much the mass transport to the elec-
trode as the elimination of water flooding problems, and thus, to
improve the yield and the operational stability of the PEMFC.

The aim of this work is the design, by means of CAD techniques,
and the simulation of a hydrogen PEMFC with a serpentine flow
field (type SSF, Serpentine Flow Field), by means of CFD tech-
niques, in order to establish a working methodology that would
provide the systematical study of the influence of the different op-
erational variables in the performance of the cell. A 3D fuel cell
(PEMFC) model will be analyzed comprising fluid dynamic (CFD;
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STAR-CD version 3.26, ADAPCO) and specific processes of trans-
port and electrochemical reactions in a PEMFC by means of the
expert module pemfc (version 2.20, ADAPCO) [12].

2. EXPERIMENTAL

Numerical simulation is based in a complete CFD three dimen-
sional (3D) mass transfer model as a function of the temperature
and the change of water phases. The flow channel geometry used in
this work is shown in Fig. 1 a) and b). It has double channel with
13 serpentine features. The total active surface is 319,44 mm? with
a volume of 159,72 mm?®. The channels cross section is of 1 mm
wide with a 0.5 mm depth. Anode and cathode present the same
geometry. Details of the cell canalization geometry are shown in
Fig. 1 ¢). The MEA is located between the anode and cathode dif-
fusion layers (GDLs) which contain micro-layer. A whole of
931456 cells have been used to design the surface mesh and to
define the computing domains necessary for modelling the finished
PEMFC. This three-dimensional surface mesh is shown in Fig. 1 d)
and e). This 3D geometry was used for the CFD calculation.

Previous to the 3D surface mesh design of the cell it was studied
the cell in a 2D geometry. This 2D geometry was divided in spe-
cific sub-section capable of further generate a complete and coher-
ent 2D solid mesh. During this study a vertex file was generated.
Later on, and once the 2D study was completed, all the 2D struc-
tures were assembled forming the 3D surface mesh. The vertex file
generated in the 2D study of the cell, will now constitute the set of
the three coordinates (X, y, z) of the 3D surface mesh vertexes.
Once the final file was created it was exported to the STA-CD en-
vironment building the mesh as follows: 1) reading of the vertex
files; 2) generation of poly-lines and two-dimensional meshes; 3)
creation of the three-dimensional surface mesh for assembling; 4)
homogenization of the surface mesh, generating the necessary con-
nections; 5) mesh refinement. It was assign to each component
(MEA, GDL and fluid) a specific thickness and a certain number of
layers (MEA: 0.05 mm/4; GDL: 0.25 mm/5; fluid: 0.5 mm/5); 6)
assignation of different properties to the cells. 10 different types of
cells were generated (Fig. 1 e)): fluid (red) plate, GDL plate (dark
blue, orange and ciano); fluid (red) cathode, GDL cathode (dark
blue, orange and ciano); MEA on (rose); solid (ciano).

The equations that are solved in the model representative of the
PEMFC include the conservation of mass, the equations of Navier-
Stokes, the equations of transport of species, the equation of the
energy, and the model of the water phase changes. These equations
are developed in the works of S. Shimpalee et al. [13,14,15,16].
The model of water phase changes bears in mind the presence of a
water layer or film in the anodic and cathodic catalyst surfaces of
the MEA. Thus, when the local water activity overcomes the unit,
liquid water exists in the control volume and a film of liquid water
forms on the surface. The thickness of this liquid film depends on
the speed of condensation / evaporation and on the water produc-
tion due to the oxygen/hydrogen electrochemical reaction. The
solubility of H, and O, is included in the model using the Henry's
law to take into account the diffusion of the reagent gases towards
the surface of the MEA and across the water film. Thus, as a result
of water condensation the local current will decrease.

In order to solve the mathematical model based in the comprised
fluid-dynamic (CFC), specific transport, and electrochemical reac-
tions on the PEMFC software it was used a volume control tech-

a) b)
c) d)
\
I A
] — | o o
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Figure 2. PEMFC surface meshing process for CFD computational
measures. a) Vertex files; b) bi-dimensional polilines and meshes;
c¢) Three-dimensional meshing by 2D assemblies;
d,e)homogenization of the mesh, coupling; f) mesh refinement. To
each component (MEA, GDL and fluid) it is assinged a mesh with
a determined width and number of layers (MEA: 0.05 mm/4;
GDL: 0.25 mm/5; fluid: 0.5 mm/5); g) Properties assignation to
the cells.

nique based in a commercial program (STAR CD, version 3.26)
[17] together with an expert module for PEMFC (es-pemf version
2.2) [18]. This software needs to specify the source terms for the
species equations, transport equations and generation of heat
caused by electrical losses equations [13, 16, 18]. Standard es-
pemfc has also additional subprograms in the module capable of
calculating the overpotential, permeability and effective gas diffu-
sivity.

The properties of the materials used in the PEMFC simulation
with the groove geometries as shown in Fig. 1 c) are reported in
Table 1 [18]. Table 2 shows the anode and cathode operational
conditions for a cell potential of 0.5 V.
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Table 1. GDL (Gas difusion Layer) y MEA (Membrane Electrode
Assembly) properties

Channels widh (mm): | mm

Channels height(mm): 0.5 mm

Channel length (mm): 165 mm

GDL thickness (um): 0.25 um

Thermal conductivity de GDL (W m™ K™'): 0.25

MEA thickness (catalytic layer included; um): 50

Thermal conductivity of the MEA (W m™ K): 0.15
Thermal conductivity of the bipolar plates (W m™ K™): 5.7
Dry membrane density (g cm™): 2

Equivalent weight of dry membrane (g mol™): 1100

Table 2. Operational conditions used in the PEMFC simulation

Inlet conditions in the anodic channel

H, mass flux (kg s™): 1.39E-08
Inlet gas rate (m/s): 0.33

H, mass fraction: 0.115

H,0 mass fraction: 0.885

Inlet gas temperature (°C): 80

Inlet conditions in the cathodic channel

0, mass flux(kg s™): 1.092E-06
Inlet gas rate (m/s): 0.98

0, mass fraction: 0.183

H,0 mass fraction: 0.215

N, mass fraction: 0.602

Inlet temperature of the gass (°C): 70

Operational conditions

Open circuit potential (V): 0.96

Outlet pression (kPa): 101

H, Exchange current density (A cm™):0.2
0, Exchange current density (A cm™):0.02
Fuel cell temperature (°C): 70

3. RESULTS AND DISCUSSION

Fig. 3 shows the local current density distribution over the MEA
surfaces, the oxygen mass-fraction, the overpotential and the mass
fraction of liquid water in the MEA (cathode) in the operational
condition of Table 2. It can be observed in Fig 3 a), that the current
density decreases from the gas inlet to the gas outlet, as a result of
the reduction of the concentration of the reactant gases. There exist
a relation between the in the cathode, Fig.3.b) and the current den-
sity distribution. Thus, the oxygen mass-fraction decreases as the
current density decreases. The reduction of the oxygen concentra-
tion provokes an increase of the superficial overpotential, Fig.3.c).

On the other hand, there exist low values of the liquid water
mass fraction in the cathodic part of the MEA, Fig.3 d) which
shows little variations from the inlet towards outlet. The water flux
through the MEA is included as source term so much for the anode
as the cathode taking into account the net water flux per proton flux
(alpha scalar a), the water content in the membrane and the diffu-
sion coefficient of water, as described in [18]. The conductivity
distribution on the cathodic part of the MEA, the net water flux per
proton flux (&) and the temperature distribution are shown in Fig. 4
a), b) and c), respectively. As observed in the figure, the conductiv-
ity values of the membrane are relatively low decreasing from the
inlet towards the outlet of the cell. Alpha values give information
related to the dominant process in the water transfer through the
membrane. Thus, positive values indicate the electro-osmotic drag

Figure 3. a) Local current density distribution (A cm-2); b) oxygen
mass fraction; ¢) overpotential (V); d) liquid water fraction in the
MEA; cathode.

Figure 4. a) Conductivity distribution of the MEA; b) net water
flux per proton flux, alfa distribution; ¢) Temperature distribution;
cathode.

of water molecules from the anode towards the cathode as the lead-
ing process, where as negative values are related to the diffusion
water transport from the cathode towards the anode. Finally, values
close to cero indicate a proper balance in water content in the cell
[13]. In this case, a decrease in the membrane conductivity pro-
vokes a decrease in a values, although they are always positive
values (max. 0.85; min. 0.29). The maximum conductivity values
are obtained at the inlet of the cell, in which the humidity condi-
tions of the membrane are optimal. The dew points of the inlet
fluxes (anode / cathode; 80/70 °C) are lower than the temperature
of the cell, which presents a uniform temperature distribution. Fig.
4 ¢). The condensation of liquid water is not favoured giving the
higher temperature of the cell in comparison with the dew tempera-
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ture, decreasing the fraction of liquid water in the MEA, Fig. 3.c),
and the conductivity values of the membrane, Fig. 4.a).

4. CONCLUSIONS

The behaviour of a PEMFC has been simulated combining a
design CAD software and a CFD computational technology, using
a model 3-D implemented with conservation of mass, momentum
transport and conservation of energy equations with the electro-
chemical processes that take place in the fuel cell electrodes. The
results have been used to discuss some of the most out-standing
aspects which affect the design of a PEMFC, in order to optimize
its design and improve the performance.

The methodology that has been used in this design process and
simulation will be applied in the future to new prototypes of
PEMFC of type SFF, in order to study the influence of the geome-
try of the flow channels and of new materials (MEA, electrocata-
lysts, on GDLs) in the fuel cell performance.
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ABSTRACT

This work numerically investigates the influence of the channel cross-section aspect ratio
(defined as the ratio height/width) on the performance of a PEM fuel cell with serpentine
flow field (SFF) design. The local current densities, velocity distributions, liquid water
concentration in the membrane, hydrogen and oxygen concentrations and temperature
were analyzed in the PEM fuel cell for 10 different aspect ratios, varying between 0.07 and
15, to understand the channel cross-section aspect ratio effect. The area of the channel
cross section (1.06 mm?) and the total effective reactive area of the PEM fuel cell (256 mm?)
were maintained constant in all cases. The obtained results show that at low operating
voltages the cell performance is independent of the channel cross-section aspect ratio. At
high operating voltages, where the influence of mass transporting velocity is predominant,
as the channel cross-section aspect ratio increases the cell performance is improved. The
models with high aspect ratio show, in general, more uniform current distributions, with
the higher maximum and minimum intensity values, temperature distributions with
smaller gradients and a superior contain of water in the membrane, which allows to obtain
a higher performance. From these models the 10/06 and 12/05 aspect ratio present the best
combination of variables, as shown by their polarization curves.
Copyright © 2011, Hydrogen Energy Publications, LLC. Published by Elsevier Ltd. All rights
reserved.

1. Introduction

to operate correctly: acting as a mechanical support for the
stack, keeping the different reactants apart, distributing the

PEMFC performance depends on many factors, including the
operating conditions, transport phenomena inside the cell,
kinetics of the electrochemical reaction, MEA assembly and
flow channel geometry [1].

PEMFC flow channels, used to supply the fuel (hydrogen) to
the anode, and the oxygen to the cathode, are integrated in the
bipolar plates. These are one of the key components for a fuel
cell, as it performs different essential functions for the system

* Corresponding author. Fax: +34 943017200.
E-mail address: angel.perez@ehu.es (A.P. Manso).

reactants over the catalysing surface area, driving the elec-
trical current that is generated or managing the water and
heat produced inside the cell. Some of these functions are
better associated with the material’s physical-chemical
properties. Others, on the other hand, are intricately linked to
flow channel geometry [2].

An appropriate design for PEMFC flow channels will
strengthen the reactive transport velocities in the channel

0360-3199/$ — see front matter Copyright © 2011, Hydrogen Energy Publications, LLC. Published by Elsevier Ltd. All rights reserved.
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itself and in the GDL (Gas Diffusion Layer) before reaching the
catalytic layer, where the reaction takes place. It will also be
beneficial in terms of managing the cathode’s water, so that it
is eliminated properly. In addition, uniform distribution of the
gas in the flow channel will in turn supply a uniform current
density throughout the reactive area, therefore giving
a uniform temperature distribution that will cause less
mechanical tension in the MEA, prolonging the PEMFC’s
useful life.

A variety of studies have been done on the impact of the
flow channels’ different geometric variables on different
operating aspects of the PEMFC. Yoon et al. analysed the effect
of different configurations of rib and channel on the perfor-
mance of a PEMFC [3]. Ferng et al. analysed the effect of
different flow-field patterns in a 25 cm? single-PEMFC [4].
Shimpalee et al. analysed a 3D model with flow channels in
480 cm? coil [5] and another 200 cm? model with a different
number of channels and lengths [6]. Shimpalee and Van Zee
[7] ran a numerical study on how flow channels with different
channel/rib cross sections (space between channels) affect the
performance and species distribution in different PEMFC
operating systems. D.H. Jean et al. [8] analysed different flow
channel configurations (single channel, double channel,
single cyclical channel and single symmetrical channels) and
their influence on how the PEMFC operates. Sungho Lee et al.
[9] studied the effect of different configurations of geometric
parameters on how a PEMFC operates with a single right
channel configuration. Recent studies analyse the influence of
cross-sectional configuration of the flow channel [10] and the

Table 1 — Design parameters for the flow channels Cy;:
Channel height, Cy,: Channel width, C.: Channel length,

Ly: Width of the reactive area, L,: length of the reactive
area.

Cross Model Flow channel MEA Residence
section time (s)
Cu Cw G Ly L
(tm) (mm) (mm) (mm) (mm)
Horizontal 06/10 0.80 1.33 93.3 8 32 0.11
pos. 05/12 0.67 1.60 84.6 88 29.1 0.15
04/15 0.53 2 74.1 10 25.6 0.17
03/20 0.40 2.66 61.3 12 21.33 0.19
02/30 0.27 4 453 16 16 0.21
Vertical 10/06 1.33 0.80 117.3 6.4 40 0.26
pos. 12/05 1.60 0.67 1253 6 42.67 0.28

15/04 2 0.53 134.5 5.6 45.72 0.30
20/03 2.66 040 145 52 49.23 0.32
30/02 4 0.27 1573 4.8 53.33 0.34

Bold values represent the design parameters for the models.

effect of the relative position of the anode and cathode flows
[11,12].

With an innovating design for new flow channels, it is also
possible to increase the flow of gas by convection under the
ribs of the cell [13—15], thereby making it possible to both
transport the mass to the electrode and eliminate the water
due to flooding problems. Therefore, strengthening the gases’
convective processes through the Gas Diffusion Layer by
means of optimising the flow channel is also an effective way

Fig. 1 — Geometric configuration of the models analysed: a) Models with horizontal cross section; b) Models with vertical
cross section; c) Diagram of the cross section and parameters: Cy: Channel height, Cy: Channel width, Ry: Rib width, Ly:

Width of the reactive area.
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of reducing flooding in the cathode, increasing mass transport
and therefore improving performance and PEMFC operation
stability.

In this study, continuation of A. P. Manso et al. [16], ten
models with SSF (Serpentine Flow Field) type flow channels
have been analysed with height/width ratios for different
channels, keeping constant the flow channel cross section
area, the reactive area, the rib width and the operation
conditions (pressure, temperature and relative humidity of
the reagents). The aim of this study is to investigate the
influence of the flow channel cross section configuration on
how a PEMFC with SSF type flow channels operates.

2. Mathematical model

The three dimensional CFD model used resolves a representa-
tive model of the PEMFC that includes the mass conservation
equations, Navier—Stokes equations, species transport equa-
tions, the energy equation, and the model to change the water
phase. These equations are developed and validated in the
works by S. Shimpalee etal. [5,7,17,18]. The water phase change
model takes into account the presence of a film of water on the
surface of the MEA for the anode and cathode. When the
water’s local activity exceeds the unit, there is liquid in the
control volume and a film of liquid water forms. The thickness
of this film of liquid depends on the velocity of condensation/
evaporation and water production by electrochemical reac-
tion. H, and O, solubility isincluded in the model using Henry’s
Law to account for the diffusion of reactive gases towards the
MEA surface through the film of surface water. Therefore, the
local current drops as the water is condensed.

A control volume technique was wused based on
a commercial program, STAR-CD (version 3.26) [19] along with
the expert module for PEMFC (es-pemf version 2.2) [20] to
resolve the mathematical model based on coupling the
equations for fluid-dynamics (CFD) and specific transport
processes and electrochemical reactions of the PEMFC. This

Table 2 — Geometric details and properties of the

materials: GDL (Gas Diffusion Layer) and MEA (Membrane
Electrode Assembly).

Properties Value

Density of the bipolar plates (g cm~3) 0.2

Conductivity of the bipolar plates 5.7
Wm K™Y

Specific heat from the bipolar plates 500
(kg 'K

Thickness of the MEA (including catalyser 50
layer; pm)

Density of the dry membrane (g cm~3) 2

Heat conductivity of the MEA (W m ' K7 0.15

Specific heat of the MEA (J kg~* K7) 500

Equivalent weight of the dry membrane 1100
(g gmol ™)

GDL thickness (um) 250

GDL porosity 0.7

Heat conductivity of the GDL 0.25
Wm K

p

Table 3 — Operating conditions I,z = 0.6 Acm™",

Anode

H, mass flow (kg s %) 1.769E-08
Input velocity (m s %) 4.424E-01
H, mass fraction (%) 11.5

H,0 mass fraction (%) 88.5
Stoichiometric coefficient 1.2

Input temperature (°C) 80
Friction point (°C) 80
Relative humidity (%) 100
Cathode

Air mass flow (kg s~?) 1.002E-06
Input velocity (m s™%) 1.316

0, mass fraction (%) 18.3

H,0 mass fraction (%) 21.5

N, mass fraction (%) 60.2
Stoichiometric coefficient 2

Input temperature (°C) 70
Friction point (°C) 70
Relative humidity (%) 100
Operating conditions

Input pressure (kPa) 101
Output pressure (kPa) 101
Operating temperature (°C) 70

Open circuit voltage (V) 0.96

H, exchange current density (A cm™) 0.2

0, exchange current density (A cm~?) 0.02

software requires source terms to be specified for the species
transport and heat generation equations due to electrical
losses [7,17,20]. There are also additional sub-routines in the
standard es-pemfc module to calculate the overpotential,
permeability and effective diffusivity of gas.

2.1. Geometry and operation

This study has analysed 10 variants of the model corre-
sponding to a fuel cell with a reactive area of 256 mm?, using
bipolar plates with SSF type (Serpentine Flow Field) flow
channels. In all cases, the cross section of the flow channel
(1.06 mm?), the width of the rib or gap between channels
(1.33 mm), the reactive area (256 mm?) and the operation
conditions remain constant. The length of the flow channel is
different in each model to maintain the reactive section
constant. So the volume contained in the flow channels is
different in each model. Therefore, the residence time is
different for each model. Table 1 shows the design parameters
for the different models analysed, where residence time is
included. The first five models have the channel cross section
arranged horizontally. The rest have the channel cross section
arranged vertically. Fig. 1c) shows a diagram of the cross
section for the models analysed and the parameters
considered.

Working from a model with a 0.80 mm high and 1.33 mm
wide channel (cross section arranged horizontally, Cy < Cw)
another four models are derived where, maintaining the flow
channel section constant, the width of the channel is
increased as its height decreases. Fig. 1a) shows three of them.

Working from a model with a 1.33 mm high and 0.08 mm
wide channel (cross section arranged vertically, Cy > Cw)
another four models are derived where, maintaining the flow
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channel section constant, the width of the channel is
decreased as its height increases. Fig. 1b) shows three of them.

The properties of the materials used when simulating the
different models are given in detail in Table 2. Table 3 repre-
sents the anode and cathode operating conditions for an

average current of Lyg=0.6 A cm 2.

3. Results and discussion

10 variants have been studied of the model corresponding to
a fuel cell with a reactive area of 256 mm? The results
obtained are analysed below.

Fig. 2a) shows the polarisation curves corresponding to the
flow channel cross section models in horizontal position
(Cy < Cw). For operating voltages over 0.7 V, the geometry of
the flow channels does not have a significant influence, as at
these potentials the electrochemical reaction velocity is low
with low reactive consumption and little water production.
However, below 0.7 V we can appreciate significant differ-
ences between the polarisation curves. The Potential values in
the ohmic control zone decrease as the width of the channels
increases. When the width of the channels is changed, the
predominant parameter affected is the limiting current
density in the form of contact resistance and/or mass trans-
portlimitation. As the reaction areas of all the models are kept

Fig. 2 — Polarization curves: a) Models with horizontal cross
section (06/10, 05/12, 04/15, 03/20 and 02/30); b) Models
with vertical cross section (10/06, 12/05, 15/04, 20/03 and
30/02).

Fig. 3 — Pressure drop in anode and cathode for the
different models: AP (Pa). I,,; = 0.6 A cm ™2,

invariable by keeping the width of the ribs constant, it could
not be expected that the width of the channels could have any
effect in the contact resistance. Also, pressure drop may place
an important role. But contrary to what can be expected
pressure drop increases with the width of the channels, Fig. 3,
thus the mass transport along the flow channels should be
increased, giving rise to an increase in the voltage value. Such
striking result could be explained if checking on the resident
time of gases, Table 1. This table shows that the resident time
increases as the length of the channel increases, which
improve the diffusion of gases towards the catalyst layer
enhancing the PEM fuel cell performance. The 06/10 model is
seen to display the best behaviour, showing no problems in
mass transport and thus, showing the higher limiting current
density.

Fig. 2b) shows the curves obtained for the models with
vertical flow channel cross section models (Cy > Cw). In the
kinetic control zone, for operating potentials over 0.75 V,
slight differences are observed between the different models
and the 10/06 model has worse behaviour at higher potentials.
Between 0.75 V and 0.7 V, the behaviour of the 10/06 model is
inverted. In the ohmic control zone, as the operating potential
drops, the behaviour of the different models is similar, except
for the 30/02 model that displays very significant differences.
In the zone limited by the mass transfer, for potentials values
below 0.6 V, the differences between the polarisation curves
are greater, and the 10/06 model presents the best behaviour.
In these models narrower and larger channels are shown.
Thus, it is assume that the pressure drop together with the
water content will influence seriously to the behaviour of the
PEM fuel cell. Figs. 3 and 4d), e) and f), show the effect of flow
channels path lengths on the pressure drop and the water
content at an average current density of 0.6 A cm ™, respec-
tively. These figures show that pressure drop and water
content in the MEA increases with the increase of channel
length. Although only the 10/06, 12/05 and 15/04 model
configurations are shown in Fig. 4, the results obtained for 20/
03 and 30/02 configurations showed distribution of water
content (1) values above 14. The membrane in such cases is
completely humidified in a water liquid equilibrated state,
which indicates that these flow channels have significant
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Fig. 4 — Distribution of net water content and max and min values in the membrane, A (lambda): a) Model 04/15,
(Vavg = 0.53 V); b) Model 05/12, (V,yg = 0.55 V); c) Model 06/10, (V.yg = 0.57 V); d) Model 10/06, (V.yg = 0.59 V); e) Model 12/05,
(Vavg = 0.59 V); f) Model 15/04, (Vavg = 0.59 V). I,yg = 0.6 A cm ™2,
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Fig. 5 — Polarization curves in pairs: a) Models 02/30 and 30/02; b) Models 03/20 and 20/03; c) Models 04/15 and 15/04; d)

Models 05/12 and 12/05; e) Models 06/10 and 10/06.

fractions of liquid water [21]. Water content of the membrane
is linearly related to the proton conductivity of the membrane.
Thus, the higher water content leads to higher proton
conductivity and a better performance of the PEM fuel cell.
However, as can be observed in Fig. 2b) for 30/02 model, as the
height to width ratio increases, the worst performs the cell.
This is due to the effect that the flooding of the channel has on
the mass transport towards the membrane. As the channel
height increases, the pressure drop increases between the
adjacent channels. A pressure gradient much larger than that
along the channel direction, which results in a considerable
cross-leakage flow between the adjacent channels [10].
Moreover, with increasing the height of the channel, the
channel area in contact with the MEA is reduced, so that
the cross-leakage flow decreases in both the anode and the
cathode. For 30/02 model, this effect causes an increase in the
liquid water mass fraction on the anode side due to back
diffusion effects. Although not shown in Fig. 11, the alpha

parameter shows negative values in some areas of the 30/02
model.

Given that the performance of the most extreme models
(02/30, 03/20, 20/03 and 30/02) is very low compared to the rest,
the analysis and comparison of the different variables that
intervene in the fuel cell’s operation and that is shown below
has been reduced to studying the 04/15, 05/12, 06/10, 10/06, 12/
05 and 15/04 models.

Fig. 5 shows the polarisation curves in pairs, comparing
sections with similar ratios but different positions. In all cases
the polarisation curves are checked to see that they display
better behaviour if the flow channel cross section is vertical;
meaning Cy > Cw. This can be due to the fact that the pressure
drop is higher in the models with Cy > Cw and thus, the
different pressure values between adjacent channels is also
high. This would enhance the flows under the ribs, and as
a result, the performance of the fuel cell would be enhaced.
Fig. 3shows how in models with identical sections the pressure
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Fig. 6 — Distribution of temperature and max and min values in the membrane, (K): a) Model 04/15, (V,,g = 0.53 V); b) Model
05/12, (Vavg = 0.55 V); ¢) Model 06/10, (Vg = 0.57 V); d) Model 10/06, (Vg = 0.59 V); ) Model 12/05, (Vv = 0.59 V); f) Model
15/04, (Vavg = 0.59 V). Iyg = 0.6 A cm ™2,
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Fig. 7 — Influence of the flow channel’s cross section geometry on the PEMFC voltage for a current of 0.3 Acm ™2, 0.5 A cm™

and 0.7 A cm 2,

2

drop in the anode and the cathode sides is higher when the
section is placed vertically. This can be explained by the
combination of two different effects, the resident time of the
flows, Table 1 and the water content, Fig. 4. Table 1 shows that
the resident time of gas flow channels increases with
increasing channel height. Since the flow conditions and
sectional area are the same, the flow rate is the same in all
cases. Thus, residence time, defined as the ratio between the
volume and flow is different. The values of resident times
depicted for models 04/15, 05/12, 06/10, 10/06, 12/05, 15/04,
show that the resident time increases as the length of the
channel increases, which improve the diffusion of gases
towards the catalyst layer enhancing the PEM fuel cell perfor-
mance. Moreover, the water content is shown to be higher
when the vertical geometry of the channels is used, Fig. 4.

The distribution of net water content (1) in the different
models (Cy < Cw vs Cy > Cy) is also consistent with the
increase in the temperature of the MEA, Fig. 6. The lower
water content in the membrane for 04/15, 05/12, and 06/10
models enhances the formation of local hot spots when the
fuel cell is under a current density demand e. i. 0.6 A cm~?, as
the MEA would act as a capacitor. Fig. 6 shows temperature of
the MEAs for 04/15, 05/12, and 06/10 models that reaches
114.5 °C up to 125 °C. Such behaviour will lead to MEA failure
reducing seriously the performance of the fuel cell. On the
contrary, uniform distribution of the membrane water is
maintained for 10/06, 12/05 and 15/04 models reaching 2
values in the range of 9—-13 as the channels get narrower. This
behaviour enhances the proton conductivity and the homo-
geneous distribution of the current density, which induce
a homogeneous distribution of the temperature of the MEA.
Temperature values for the latter models are in the range of
97-92 °C.

Fig. 7 represents the voltage of the different models for
a current of 0.3, 0.5, and 0.7 A cm 2 and the length of the flow

channel for each model analysed. It is observed that as the
height of the channel (Cy) increases and the width (Cy) drops,
better results are obtained in models with horizontal cross
sections (Cy < Cw). Model with vertical cross sections
(Cu > Cw) 10/06, 12/05 and 15/04 display similar behaviour,
whilst the 20/03 and 30/02 models display worse behaviour.

Fig. 8 shows the current distributions for the 04/15, 05/12,
06/10, 10/06, 12/05 and 15/04 models. It is seen that models
with vertically positioned cross sections (Cy > Cy) present
more uniform distribution. The 10/06 model has the highest
maximum and minimum values. For the 12/05 and 15/04
models, despite presenting uniform distributions, the
maximum values of the current density decrease. The models
with vertical cross sections show the effect that the flow
under the ribs has on the increase of the useful reaction area
of the stack. As discussed above, this effect is due to the
pressure drop which creates higher pressure differences
between adjacent channels, thus enhancing such flow under
the ribs.

To sum up, and considering the distributions of velocity in
the anodic and cathodic channels, the distribution of the
current density in the membrane, Fig. 8, the distributions of
the mass fractions for hydrogen and oxygen in the anodic and
cathodic GDL, Figs. 9 and 10 respectively, the distribution of
temperature in the membrane Fig. 6, and the net water
content in the membrane, 2 (lambda), Fig. 4 for models 04/15,
05/12, 06/10, 10/06, 12/05 and 15/04, it can be seen that in
models with cross sections that are wider than they are tall
(Cq < Cw) current distribution is less uniform with lower max
and min values, temperature distribution presents steeper
gradients and higher values, and the membrane water
content remains low (2.4 < A < 4.2). This occurs because the
humid reagents at the entrance arrive successfully at the
reaction zones, causing an increase in the current density in
this zone. Consequently, the electro-osmotic drag is greater
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Fig. 8 — Distribution of current density and max and min values in A cm ™2 in the membrane: a) Model 04/15, (Vg = 0.53 V);
b) Model 05/12, (Vayg = 0.55 V); c) Model 06/10, (Vayg = 0.57 V); d) Model 10/06, (Va.g = 0.59 V); e) Model 12/05, (V,,g = 0.59 V);
f) Model 15/04, (Vayg = 0.59 V). Iyz = 0.6 A cm ™2,
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Fig. 9 — Distribution of mass fraction of hydrogen and max and min values in the anodic GDL: a) Model 04/15, (V,,g = 0.53 V);
b) Model 05/12, (V,,g = 0.55 V); c) Model 06/10, (V.vg = 0.57 V); d) Model 10/06, (V.yg = 0.59 V); e) Model 12/05, (Vayg = 0.59 V);

f) Model 15/04, (Vayg = 0.59 V). I,y = 0.6 A cm ™2,

that the diffusing flow from the cathode to the anode, making
the membrane’s net water content (1) drop and generating
a drop in current density throughout the channel [6,22,23]. In
these cases, although the concentration of hydrogen and
oxygen is very uniform throughout the reactive surface, lack
of appropriate membrane hydration prevents proton flow. In

the three cases, 04/15, 05/12 and 06/10, along the flow channel,
there are “dead” zones where direction changes with reduced
velocity profile. This causes the evacuation of the heat
produced in these zones to be more complicated, causing
increases in local temperature (values between 114.5 °C and
125 °C) that create small areas of dehydration in the



INTERNATIONAL JOURNAL OF HYDROGEN ENERGY 36 (2011) 6795—6808

6805

Fig. 10 — Distribution of mass fraction of oxygen and max and min values in the cathodic GDL: a) Model 04/15,
(Vavg = 0.53 V); b) Model 05/12, (V,yg = 0.55 V); c) Model 06/10, (V,,g = 0.57 V); d) Model 10/06, (Vg = 0.59 V); ) Model 12/05,
(Vavg = 0.59 V); f) Model 15/04, (Vayg = 0.59 V). Iyg = 0.6 A cm ™2,

membrane (1 < 2.6). In these areas, proton conductivity is very
low, increasing ohmic resistance and, as a consequence,
reducing the cell’s performance. It is also seen that the
hydrogen and oxygen concentration in these areas does not
fall, as no current is generated. In addition to the drop in the
cell’s overall performance, the appearance of these hot spots
could lead to tensions in the membrane and reduce its

lifespan. As the channel cross section gets narrower and
higher, the aforementioned effect wanes.

Regarding models with cross sections that are higher than
they are wide (Cy > Cw), in general the current distributions
are more uniform with higher max and min values, temper-
ature distributions present gentler gradients and lower max
and min values (between 3% and 8%), and the water content
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Fig. 11 — Distribution of net water flux per proton (alfa) and max and min values in the membrane: a) Model 04/15,
(Vavg = 0.53 V); b) Model 05/12, (V,,g = 0.55 V); c) Model 06/10, (V.yg = 0.57 V); d) Model 10/06, (V.yg = 0.59 V); e) Model 12/05,
(Vavg = 0.59 V); f) Model 15/04, (Vayg = 0.59 V). Lyg = 0.6 A cm ™2,

distributions in the membranes remain higher (3.3 < 1 < 12.8)
compared to the 04/15, 05/12 and 06/10 models.

Out of the three models analysed: 10/06, 12/05 and 15/04,
the 10/06 model presents the highest current values, although
the value drops along the channel as the concentration of
reagents falls. The temperatures over the membrane are

higher, reaching 110 °C in the hotter spots (changes of direc-
tion). The net water content in the membrane remains
around: 3.3 < 1 < 8.4.

The 12/05 and 15/04 models display very similar behaviour
to each other, with more uniform current distributions but
with values between 15% and 20% lower than the 10/06 model;
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the temperature in the membrane remains near 90 °C and the
membrane water content (5 < A < 12.8) is higher and displays
more uniform distribution. These two models present higher
concentrations of reagents at the cell output than in the 10/06
model, which indicates a loss of efficiency in the use of
oxygen. This might be because, due to the geometry of their
higher and narrower channels, the 12/05 and 15/04 models
present greater difficulty in transporting reagents to the
catalytic layer, reducing the electrochemical reaction and,
consequently, the current density and the overall perfor-
mance of the cell. On the other hand, this reduction in the
electrochemical reaction favours appropriate membrane
hydration and a lower temperature gradient, which would
help to prolong its useful life.

Finally, the pressure drop is a further factor to take into
account to achieve an efficient PEMFC design, given that the
more energy required to drive the reagents effectively, the
lower the net performance obtained from the PEMFC [24]. As
shown in Fig. 3 the 06/10 model has the geometry causing the
least drop in pressure, whilst this is the 10/06 model among
the models with the best overall performance.

4, Conclusions

This work has studied the influence of the flow channel’s cross
section geometric parameters on how a PEMFC works. It has
analysed the distributions of velocity, current density, hydrogen
and oxygen concentrations, temperature and membrane water
content for the 10 variants of the model corresponding to a fuel
cell with a reactive area of 256 mm?, using bipolar plates with
SSF (Serpentine Flow Field) flow channels: 02/30, 03/20, 04/15,
05/12, 06/10, 10/06, 12/05, 15/04, 20/03 and 30/02.

The results have been used to discuss some of the most
remarkable aspects affecting the design of a PEMFC, with the
aim of improving this design and optimising its performance.

Models with low channel cross-section aspect ratio
(Cy < Cw) present current distributions that are less uniform,
with lower max and min current values, temperature distri-
butions with higher gradients and higher values, and low
water content in the membrane, that determine a lower
overall performance.

On the other hand, models with high channel cross-section
aspect ratio (Cy > Cw) display more uniform current distribu-
tions, with higher max and min current values, temperature
distributions with gentler gradients and lower values, and higher
water content in the membrane, which gives better perfor-
mance. From these models the 10/06 and 12/05 present the best
combination of variables, as shown by their polarisation curves.

In practice, the design of a PEMFC is often reduced to
designing the bipolar plates that, in turn, basically involves
designing flow channels. Improvements in flow channel
design for the bipolar plates can help to achieve the targets set
for costs and operation to commercialise PEMFC.
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Abstract

The first step in the design of a complete fuel cell system is to design the fuel cell itself.
When designing a fuel cell, there are different parameters to consider. Some parameters,
like the size of the fuel cell, flow channel configuration, and the optimum thickness of
electrode, electrolyte and catalyst layers, must be chosen before the fuel cell is even built.
Other parameters, like the operating temperature, the fuel and oxidant stoichiometry, the
humidification level of the fuel or oxidant streams, and the operating voltage can be tuned
(to some extent) after the fuel cell is built. Some simplified mathematical models of fuel
cell that are used to explore some of these parameters in fuel cell design can be insufficient.
Numerous simplified assumptions are made in these fuel cell models and these
simplifications can reduce the accuracy of these models. As opposed to these models,
three-dimensional CFD models can address critical issues such as thermal stress
distribution, an important consideration related to cell useful life. Such a model accounts
for the distribution of fuel consumption throughout the cell; distribution which, in turn,
depends upon the complex flow patterns within the cell. For these reasons, CFD simulation
is expected to play a major role in the development of lower-cost, higher-efficiency fuel
cell designs.
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1. Introduction

The polymer electrolyte membrane fuel cells (PEMFCs) and hydrogen technologies are
considered as one of the most promising alternatives for sustainable energy systems due to
their very low or even inexistent carbon monoxide emissions. Nevertheless different
obstacles still exist ingenieriles and scientific (as well as economic and socio-political) that
must be overcome before these technologies are implanted in a definitive way [1]. For this
reason the technology of fuel cells is submitted to an intense development. The
combination of more and more optimized new materials, the new architectures of computer
systems, the study of more efficient mass transfer processes and the most optimized
designs, are thought to improve, in addition to other factors, the efficiency of the fuel cells.
There exists an extensive recognition of the use of the fuel cells as efficient and clean
energy conversion devices. The fuel cells can be adapted to many different needs, have a
high theoretical efficiency and, opposite to the batteries, they can produce electricity in a
continued form while the necessary fuel is continuously supplied. When they are fed with
hydrogen, the only reaction products are water and heat. In addition to the problems related
to the infrastructure necessary for the distributed supply of the hydrogen [2], the principal
obstacles for the development and commercialization of the PEMFCs are principally the
cost, the durability and the yield of operation [3].

In this sense, the new computational fuel cell engineering technologies (CFCE) can allow
systematical simulation, design and optimization of systems of fuel cells, allowing a minor
dependency on the prototypes of hardware and reducing this way the development cycles.
The CFCE needs a robust integration of models representative of a wide variety of
processes and with different time scales in which integrate the fluid dynamic, ionic,
electronic and thermal transport with electrochemical reactions.

A PEMEFC is fundamentally constituted by seven components. The anode flow channel, the
anode gas diffusion layer (GDL,) and the anode catalysts layer (CL,), in the anodic part.
Separating the anodic part of the cell with the cathodic part there is the polymeric
electrolyte membrane (PEM). In the cathodic part are placed the cathodic catalyst layer
(CL¢), the cathode gas diffusion layer (GDL¢) and the cathode flow channels. The multi
layer structure form by GDLA—CLA-PEM-CL~GDL, components is defined as the five-
layer MEA (Membrane Electrode Assembling) meanwhile the GDL,—CLA and CL—~GDL,
constitute the fuel cell’s electrodes [1]. The correct assembly of these components is of
great importance for the final performance of the PEMFC. Figure 1 shows a diagram of
operation and the components of a single PEMFC.

The operational principles of the PEMFC are quite simple. The hydrogen feeds in the cell,
across the anode flow channel, spreads in GDLA and reaches the catalyst layer CLA, where
it oxidizes and liberates electrons and protons. The protons that are generated in the plate
behave across the polymer electrolyte membrane (PEM) towards the cathode. As the
membrane is not an electronic driver, the electrons liberated in the anodic catalyst layer,
flow across the anodic plate to an external circuit, generating useful electrical power. At the
same time oxygen (or air) feeds across the cathode flow channel and spreads in GDLc. The
oxygen reaches the cathodic catalyst layer CL¢, where it reacts with the protons and
electrons to generate water. The full mixture reaction is:
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H,+ %0, - H,0 (1)

Is split into the anode and cathode half-reactions, respectively the hydrogen oxidation and
the oxygen reduction reaction:

H, —2H" +2e (2)

2H" +2¢ + 40, > H,O (3)

Figure 1. Diagram of operation and the components of a single PEM fuel cell.

The enhance of PEMFCs performance can be reached increasing so much the transport
and/or reaction rates, as well as the relation surface/volume of the interfacial arcas where
the reaction/transport takes place. Thus, it is necessary to identify all the possible
limitations and their origins. The In-situ measurements carried out to detect these
anomalies are very difficult due to the reduced space where the electrochemical reactions
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take place in the PEMFC and the complexity in including the different transport
phenomenas due to his transitory nature. The mathematical models for PEMFCs based on
fundamental physical-chemical processes, together with the experimental observation are,
therefore, a fundamental tool for understanding the global functioning of a fuel cell.
Connecting the PEMFCs mathematical models with computational fluid dynamic modern
methods (CFD) creates a powerful hardware of CFCE that can provide the necessary way
to reduce the time and development costs in the PEMFCs design. Thus, it could be possible
to have, on the one side, the necessary capacities for the numerical discretization and
solution of conservation equations, and on the other hand, a CFCE hardware associated
with specific transport processes in PEMFCs, including multiphase flows in porous medias,
electrochemical reactions and transport of loaded species and water in the polymeric
membrane. These processes, properly connected, constitute the bases for the success of
solving the design, management of the heat and water generated problems, as well as in the
progress of the performance and cost reduction in PEMFCs [4, 5].

2. Modelling

The modelling process is a very important phase in the design and development of fuel
cells. Therefore, modelling is initiated early into a fuel cell development cycle [6]. Figure 2
shows a diagram of a typical procedure in fuel cell development, where the process begins
with a set of specifications. These specifications include power and energy requirements,
environmental operating conditions, size and volume limitations, safety specifications, and
others. Along with the specifications, knowledge of materials, processes, and material
interactions is necessary to properly construct a fuel cell stack. Once several designs are
down selected, modelling of the designs is performed to determine which is better suited to
the specifications. The modelling helps the designer in the next phase in the selection of
designs to manufacture and test. The tests performed on the final designs can either result
in a final prototype or result in an iteration of existing designs for improvement. Reliable
diagnostics are needed not only to find out what is wrong with the existing design so that it
can be improved, but also to calibrate and verify the models and assumptions used in
developing them. This design iteration loop can be quite lengthy. On the other hand,
improvements in modelling capability can help the designer find and improve on existing
designs that satisfy stringent requirements. Therefore, modelling has a critical role in the
fuel cell design and development process.

The modelling will be an effective tool if the model is able to predict the performance of
fuel cells in a wide range of operating conditions with sufficient accuracy.

It should be mentioned here that accuracy does not necessarily mean that a model should
accurately predict the absolute value of all the physical phenomena being modelled at any
operation point. But a model should accurately predict the relative values or the trends.
Accuracy can be attributed to using the correct assumptions, using the correct properties
and other numerical input parameters, predicting the correct physical phenomena by using
the correct governing equations, and being able to validate the model's results with the
experimental data. However, enhancing model robustness and accuracy often reduces the
computational efficiency. Thus, the designer must find a solution that maximizes the
robustness and accuracy of the model and computational efficiency.
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In general, physical phenomena occurring within a PEM fuel cell can be represented by the
solution of conservation equations for mass, momentum, energy, species, and current
transport. Also, some empirical equations can be used in modelling, when there are no
equations that describe the real physical phenomena. The models are as good as the
assumptions used. Assumptions are needed to simplify the model. It is important to
understand the assumptions in order to understand the model's limitations and to accurately
interpret its results. Some common assumptions used in modelling of fuel cells can be:

* Ideal gas properties

* Ideal gas mixtures

* Incompressible flow

* Laminar flow

* Isotropic and homogeneous membrane and electrode structures

* Negligible ohmic potential drop in solid components
One-dimensional and two-dimensional models may be very useful and may provide
abundance of information with sufficient accuracy if the boundary conditions are properly
selected. Three-dimensional models are more comprehensive, particularly if the thermal
effects are included; however, these models may be very complex and may require a longer
computation time. When a fuel cell designer decides on a solution procedure or software,
care must be taken in using the model properly. Strong emphasis needs to be placed on
properly validating the model before usage. Comparison with numerical results obtained
elsewhere is acceptable, but it is highly recommended to validate model predictions to
experimental data as close as possible to the designer's system of interest.

Figure 2. Diagram of procedure in fuel cell development.
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2.1 Computational models

Computational models are useful for conducting tests at various operating conditions and
involving various materials in a search for optimal design performance. Computational
models enable preliminary investigations without the need to construct and operate
demonstration-scale equipment, which is both costly and time-consuming. They enable
researchers to predict cell performance as multiple operating conditions are changed, such
as temperature, pressure, and gas composition [7]. A fuel cell model may fall into one of
three categories: analytic, semi-empirical, or mechanistic (theoretical) [8].

2.1.1 Analytical models

Many simplifying assumptions were made concerning internal processes within the cell in
order to develop an approximate analytical voltage versus current density relationship [9,
10]. These models are only approximate and do not give an accurate idea of transport
processes occurring within the cell. They are limited to predicting voltage losses and water
management requirements for simple designs. They may be useful if quick calculations are
required for simple systems.

2.1.2 Semi-empirical models

Semi-empirical modelling combines theoretically derived differential and algebraic
equations with empirically determined relationships. Empirical relationships are employed
when the physical phenomena are difficult to model or the theory governing the
phenomena is not well understood [11-13].

2.1.3 Mechanistic models

In mechanistic modelling, differential and algebraic equations are derived based on the
physics and electro-chemistry governing the phenomena internal to the cell. These
equations are solved using some sort of computational method [14, 15].

Mechanistic modelling has been utilized to study a wide range of phenomena including
polarization effects (activation, ohmic and concentration overpotentials), water
management, thermal management and flow field geometry. One of the advantages of
computational modelling over experimentation to study the performance of a fuel cell is the
ability to evaluate innovative designs. One area where this is evident is in the consideration
of flow field geometry.

3. Design of flow-fields in bipolar plates for PEM fuel cells

PEMFC performance depends on many factors, including the operating conditions,
transport phenomena inside the cell, kinetics of the electrochemical reaction, MEA
assembly and flow channel geometry [16]. PEMFC flow channels, used to supply the fuel
(hydrogen) to the anode, and the oxygen to the cathode, are integrated in the bipolar plates.
These are one of the key components for a fuel cell, as they perform different essential
functions for the system to operate correctly: acting as a mechanical support for the stack,
keeping the different reactants apart, distributing the reactants over the catalysing surface
area, driving the electrical current that is generated or managing the water and heat
produced inside the cell. Some of these functions are better associated with the material's
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physical-chemical properties. Others, on the other hand, are intricately linked to flow
channel geometry [17].

An appropriate design for PEMFC flow channels will strengthen the reactive transport
velocities in the channel itself and in the GDL before reaching the catalytic layer, where the
reaction takes place. It will also be beneficial in terms of managing the cathode's water, so
that it is eliminated properly. In addition, uniform distribution of the gas in the flow
channel will in turn supply a uniform current density throughout the reactive area, therefore
giving a uniform temperature distribution that will cause less mechanical tension in the
MEA, prolonging the PEMFC's useful life.

3.1 State of the art

A variety of studies have been done on the impact of the flow channels' different geometric
variables on different operating aspects of the PEMFC. Yoon et al. analysed the effect of
different configurations of rib and channel on the performance of a PEMFC [18]. Ferng et
al. analysed the effect of different flow-field patterns in a 25 cm? single-PEMFC [19].
Shimpalee et al. analysed a 3D model with flow channels in 480 cm? coil [20] and another
200 cm” model with a different number of channels and lengths [21]. Shimpalee and Van
Zee [22] ran a numerical study on how flow channels with different channel/rib cross
sections (space between channels) affect the performance and species distribution in
different PEMFC operating systems. D.H. Jean et al. [23] analysed different flow channel
configurations (single channel, double channel, single cyclical channel and single
symmetrical channels) and their influence on how the PEMFC operates. Sungho Lee et al.
[24] studied the effect of different configurations of geometric parameters on how a
PEMFC operates with a single right channel configuration. Recent studies analyse the
influence of cross-sectional configuration of the flow channel [25] and the effect of the
relative position of the anode and cathode flows [26, 27].

Moreover, some researchers observed that with an innovating design for new flow
channels, it is also possible to increase the flow of gas by convection under the ribs of the
cell [28-30], thereby making it possible to both transport the mass to the electrode and
eliminate the water due to flooding problems. Therefore, strengthening the gases'
convective processes through the Gas Diffusion Layer by means of optimising the flow
channel is also an effective way of reducing flooding in the cathode, increasing mass
transport and therefore improving performance and PEMFC operation stability.

3.2 Case study

An example of the application of CFD techniques in the design of bipolar plates can be
shown in a project initiated in 2008 at the University of the Basque Country. The objective
of this project was to increase the overall performance of the PEMFC by presenting an
optima geometry of the flow channels. This project consisted of four phases as shown in
Figure 3.

3.2.1 Mathematical model
It is necessary to note that fuel cell with PEM represents complex systems which
characteristics are determined by parameters of each component. In this connection, the
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most practical value is represented with the mathematical models in which processes in
components of the systems are considered combined.

Figure 3. Phases developed in the project.

In the design process for PEMFC bipolar plates that will be shown all along the text as an
example of mathematical model, the commercial software STAR-CD (version 3.26) [31]
together with a expert module for PEMFC (es-pemf version 2.2) [32] was used. The three
dimensional CFD model used resolves a representative model of the PEMFC that includes
the mass conservation equations, Navier-Stokes equations, species transport equations, the
energy equation, and the model to change the water phase. The model assumes a steady
state, ideal gas properties, and homogeneous two phase flows. These equations are
developed and validated in the works by S. Shimpalee et al. [20, 22, 33, 34]. The water
phase change model takes into account the presence of a film of water on the surface of the
MEA for the anode and cathode. When the water's local activity exceeds the unit, there is
liquid in the control volume and a film of liquid water forms. The thickness of this film of
liquid depends on the velocity of condensation/evaporation and water production by
electrochemical reaction. H, and O, solubility is included in the model using Henry's Law
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to account for the diffusion of reactive gases towards the MEA surface through the film of
surface water. Therefore, the local current drops as the water is condensed. Tables 1, 2 and
3 present the governing equations, the source terms for these governing equations and
constitutive equations for modelling the electrochemical effects.

A control volume technique was used based on this commercial program, STAR-CD along
with the expert module for PEMFC (es-pemf) to resolve the mathematical model based on
coupling the equations for fluid-dynamics (CFD) and specific transport processes and
electrochemical reactions of the PEMFC. This software requires source terms to be
specified for the species transport and heat generation equations due to electrical losses [22,
31-33].

There are also additional sub-routines in the standard es-pemfc module to calculate the
overpotential, permeability and effective diffusivity of gas. Figure 4 schematically
illustrates the typical computational domain for CFD-based PEMFC simulation, wich
consist of two identical flow-field patterns separated by GDLs and a MEA. This figure
shows the various components of the fuel cell. At the anode, are the anode flow channels
and the anode gas diffusion layer (GDL,) that includes the anode catalysts layer.
Separating the anodic part of the cell with the cathodic part there is the polymeric
electrolyte membrane (PEM). At the cathode are the cathodic gas diffusion layer (GDL()
that includes the cathodic catalyst layer, and the cathode flow channels.
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Anode flow channel

S == — Bipolar plate

GDLa
PEM

GDLc

— ey ———— Bipolar plate

/
Cathede flow channel

Figure 4. Typical computational domain for PEMFC simulation.
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3.2.2 Model equations

Table 1. Governing equations [22, 32].
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Table 2. Source terms for governing equations of Table 1 (GDL,: Anode Gas Diffusion Layer,
GDLc: Cathode Gas Diffusion Layer, PEM: Polymer Electrolyte Membrane) [22, 32].
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Table 3. Constitutive equations for modelling electrochemical effects [22, 32].
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4. Results

In the first phase, an optimal procedure for the numerical simulation of different models
generated by CAD applications was analyzed [35]. In addition, several CFD software were
analysed to select the most appropriate for the study of PEMFC. Figure 5 shows different

stages of the proceeding. In these firsts tests only fluid dynamics aspects of systems were
considered.
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Figure 5. Different stages of the proceeding for the analysis and numerical simulation of
models already built.
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The second phase was devoted to analyze the selected three dimensional model to resolve a
representative model of a PEMFC. This model should include the equations of fluid
dynamics as well as those associated with the electrochemical processes that occur inside
the PEMFC. F. F. Marzo [36] and A. P. Manso [37] developed a three-dimensional
numerical simulation of the performance of a polymer eclectrolyte membrane fuel cell
(PEMFC) combining computational fluid dynamics (STAR-CD version 3.26, ADAPCO)
with an expert module (es-pemfc version 2.2, ADAPCO) which comprises a computational
fluid dynamic solver, specific mass transfer process and electrochemical performance in
PEMFCs.

In these works the geometric design, meshing and numerical simulation processes of the
PEMFC in steady operating conditions were described. In accordance with these results,
the most relevant aspects affecting the PEMFC design were discussed in order to optimize
the performance of the cell. Thus, in practice, the design of a PEMFC is often reduced to
designing the bipolar plates which, in turn, involves the flow channels. Figures 6 and 7
show some of the most representative results obtained.

Thus, in the third phase of this project the influence of the channel cross-section aspect
ratio (defined as the ratio height/width) on the performance of a PEM fuel cell with
serpentine flow field (SFF) design was investigated [38].

The local current densities, velocity distributions, liquid water concentration in the
membrane, hydrogen and oxygen concentrations and temperature were analyzed in the
PEM fuel cell for 10 different aspect ratios, varying between 0.07 and 15, to understand the
channel cross-section aspect ratio effect. The area of the channel cross-section (1,06 mm?)
and the total effective reactive arca of the PEM fuel cell (256 mm?) were maintained
constant in all cases. The obtained results show that at low operating voltages the cell
performance is independent of the channel cross-section aspect ratio. At high operating
voltages, where the influence of mass transport velocity is predominant, as the channel
cross-section aspect ratio increases the PEM fuel cell performance is improved.

The models with high aspect ratio show, in general, more uniform current distributions,
with the higher maximum and minimum intensity values, temperature distributions with
smaller gradients and a higher contain of water in the membrane, which allows obtaining a
higher performance. From these models the 10/06 and 12/05 aspect ratio present the best
combination of variables, as shown by their polarization curves. The results obtained in this
resecarch may be helpful to develop universal heuristics and dimensionless number
correlations in the design of flow-fields and stacks. Figure 8 shows some of the most
representative results obtained.
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Figure 6. (a) and (b): Hydrogen PEMFC current collectors and graphite bipolar plates with
the flow channels. The same geometry for both anode and cathode are shown. (c) Detail of
the PEMFC flow channels. (d) Geometry surface mesh used for CFD calculation, (e):
surface mesh components: (1) solid domain; (2) anodic and cathodic flow channels (fluid
domain); (3, 4, 5) anodic and cathodic diffusion layer (GDL, Gas diffusion Layer); (6)
polymer electrolyte membrane.
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Figure 7. Temperature distribution in the PEMFC (in the plane of symmetry of the single-
PEMFC) and temperature profiles in cross sections of various locations of the channel.
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Figure 8. Some of the most representative results obtained: geometric configuration of the
models analysed, polarization curves and distributions of different variables.

At this point, it is ready to tackle the four phase of this project: The proposal of an optimum
geometry of the flow channels for a PEM fuel cell system, in order to improve its overall
performance. A preliminary three-dimensional geometric model of flow channels was
developed, including geometric features based on earlier studies. Iterative simulation
procedure using CFD techniques and subsequent analysis of the results obtained allowed

Copyright © 2011 International Energy and Environment Foundation. All rights reserved.
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the adjustment of the geometry of three-dimensional model to obtain an optimal model.
Figure 9 shows different stages of this procedure.
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Figure 9. Iterative simulation procedure using CFD techniques and subsequent analysis of
the results obtained.

The main results obtained with this new geometric model were:
e The enhancement of the reactive transport velocities in the channel itself and in the

GDL (Gas Diffusion Layer).
e A correct managing of the cathode’s water.
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e An uniform distribution of the gases in the flow channels which provides an
uniform current density throughout the reactive area.
e A more uniform temperature distribution on the MEA

All these results contributed to a more homogeneous performance of the MEA, avoiding
mechanical stress and prolonging the PEMFC's useful life. Figure 10 shows some of the

most representative results.
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Figure 10. Model designed with the optimum geometry and some results.

5. Conclusion

Computational fluid dynamics (CFD) modelling provides a powerful design tool for
improving the performance of the fuel cell. As presented, this technique can be used to
investigate the multiphase flow in the porous gas diffusion layer or to investigate the effects
of material properties on the performance of the cell, as well as the nature of multiphase
flow in the gas flow channels. Some CFD software distributors have already developed fuel
cell modules that can be used in conjunction with the original CFD codes. However, the
problem of simulating a PEMFC is extremely complicated due to the huge number of

Copyright © 2011 International Energy and Environment Foundation. All rights reserved.



398 Chapter 12 In: CFD Modeling in Development of Renewable Energy Applications. pp.377-402

processes occurring inside the fuel cell. So, in the modelling of fuel cells there are two
important issues to consider:
1. The user must select the most appropriate model that offers the best combination of
capabilities, robustness and accuracy.
2. The accuracy of the mathematical model depends on the experimental validity.

In this chapter, the project used as case study was developed in four phases. In the first
phase an optimal procedure for the numerical simulation of models generated by CAD
applications was analyzed. Also, various CFD software were analysed in order to select the
most appropriate for the study of PEMFC performance.

The second phase was devoted to analyze a three dimensional model to resolve a
representative model of a PEMFC. This model should include the equations of fluid
dynamics as well as those associated with all the electrochemical processes that occur
inside the PEMFC.

In the third phase of this project the influence of the channel cross-section aspect ratio
(defined as the ratio height/width) on the performance of a PEM fuel cell with serpentine
flow field (SFF) design was investigated. The local current densities, velocity distributions,
liquid water concentration in the membrane, hydrogen and oxygen concentrations and
temperature were analyzed in the PEM fuel cell for 10 different aspect ratios to understand
the channel cross-section aspect ratio effect on the PEMF fuel cell performance.

In the fourth phase a proposal for an optimum geometry for the flow channels of a PEMFC
to improve its overall performance was presented.

All the results have been used to discuss some of the most remarkable aspects affecting the
design of a PEMFC, with the aim of improving this design and optimising its performance.
In practice, the design of a PEMFC is often reduced to designing the bipolar plates that, in
turn, basically involves designing flow channels. Improvements in flow channel design for
the bipolar plates can help to achieve the targets set for costs and operation to
commercialise PEMFC. In this sense, computational fluid dynamics (CFD) has become an
indispensable tool for the design and analysis of new prototypes, reducing time and costs to
develop new and more efficient models of PEMFC.
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EXPRESION GRAFICA EN EL DISENO DE
PILAS DE COMBUSTIBLE (PEMFC)

Resumen. La tecnologia de celdas de combustible esta sometida en
la actualidad a un intenso desarrollo, y la combinacion de nuevos
y optimizados materiales, nuevas arquitecturas, procesos de
transporte mas eficientes y disefios mas optimizados se espera que
mejoren, ademas de otros factores, la eficiencia de las celdas de
combustible.

En este sentido, las herramientas de Ingenieria de Celdas de
Combustible Computacional (CFCE, Computacional Fuel Cell
Engineering) puede permitirnos la simulacién sistematica, disefio
y optimizacion de sistemas de celdas de combustible para la
integracion de los distintos avances que se van incorporando a
este campo, permitiendo una menor dependencia de los prototipos
y reduciendo asi los ciclos de desarrollo. La CFCE requiere una
robusta integracién de modelos representativos de una amplia
variedad de procesos y con escalas de tiempo diferentes, en los
que se integran fluidodindmica, iénica, transporte electronico y
térmico con reacciones quimicas.

El grupo de “Vidrios Metilicos y Nanotecnologias” del
Laboratorio de Quimica Industrial e Ingenieria Electroquimica
(http://www.sc.ehu.es/iaweb/ESP/esp.htm) de la Universidad del
Pais Vasco, lleva desde 1991 desarrollando diversas lineas de
investigacion relacionadas con el comportamiento electroquimico
y resistencia a la corrosion de materiales metalicos amorfos y
nanocristalinos.

Este trabajo se enmarca dentro de la principal linea de
investigaciéon que sigue el grupo, denominada:
ELECTROCATALISIS Y PILAS DE COMBUSTIBLE (DMFC,
DEFC y PEMFC), destacando la importancia de lo que el Area de
Expresion Grafica en la Ingenieria aporta al grupo
multidisciplinar encargado del desarrollo de la misma.

Palabras Claves. Fuel Cell, CFD, Simulacién Computacional.

I. INTRODUCCION

El desarrollo de esta linea de investigacion se realiza
mediante un grupo multidisciplinar en el que toman parte las
siguientes areas de conocimiento:

e Ingenieria Quimica y del Medio Ambiente,
desarrollando nuevos materiales para las membranas
proténicas PEM.

e Expresion Grifica en la Ingenieria, desarrollando
nuevos diseflos para las celdas de combustible y
validandolos.

e Organizaciéon de Empresas, estudiando la viabilidad
del proceso de produccion industrial de los nuevos
modelos.

Es de destacar la importancia de la parte grafica dentro de
este proceso interdisciplinar (modelado sdlido, modelado de
superficies, andlisis de resultados, ...), y su determinante
influencia en una de las partes que mas directamente esta
implicada en el desarrollo de los nuevos disefios: el modelo
virtual.

Este modelo virtual consiste en un entorno integrado de
simulacion de los diferentes escenarios que se pueden dar en
los nuevos disefios de las PEMFC, a todos los niveles de
detalle (caracteristicas geométricas, de los materiales, de los
fluidos, condiciones de contorno,...).

Su objetivo principal es la optimizacion global del
funcionamiento de la PEMFC bajo estudio, mediante el
analisis por simulacion de las distintas posibilidades de
combinacion de las diferentes variables que pueden tomar
parte en el proceso, como pueden ser: tipo de combustible a
utilizar (metanol, etanol o hidrégeno), caracteristicas fisicas y
quimicas del combustible (temperatura o concentracion de la
disolucién entre otras), condiciones de entrada y salida del
combustible a la celda (presion, velocidad, ...), para cada una
de las variantes geométricas predefinidas.

Aunque el paso previo a este proceso de optimizacion global
del disefio de una celda de combustible es el desarrollo y
validacion de un modelo matematico equivalente al modelo
real, con el que se puedan simular todas las diferentes
situaciones de funcionamiento de la PEMFC.



II. OBJETIVOS

Establecimiento de modelos matematicos generalizados para
celdas de combustible de membrana de intercambio protonico
PEMFC, y en especial para pilas de oxidacion directa de
metanol (DMFC) y de hidrogeno, siguiendo dos lineas de
trabajo paralelas:

® Andlisis de un prototipo fisico existente (Reactor
electroquimico P-300)

® Diseflo y fabricacién de un nuevo prototipo fisico
(Minicelda de hidrogeno)

Los pasos seguidos en cada una de las lineas han sido los
siguientes:

= Analisis de un prototipo fisico existente (Reactor
electroquimico P-300)

® Técnicas de ingenieria inversa -> Creacién de un
modelo tridimensional digital (CAD)

® Comunicacion CAD-CAE -> Formatos de
intercambio (IGES (Initial Graphics Exchange
Specification) -Primer estandar de intercambio de
datos de producto entre diferentes sistemas de
CAD/CAM-, STEP (Standar for the Exchange of
Product model data) ...)

® Simulaciéon dinamica del modelo matematico ->
Optimizacion del disefio

® Tratamiento grafico de los resultados

= Diseflo y fabricacion de un nuevo prototipo fisico
(Minicelda de hidrégeno)

® Desarrollo de la geometria espacial

® Representacion normalizada del disefio para la
fabricacion

® Desarrollo de la documentacion grafica del proyecto,
como medio ideal para describir y transmitir el
diseflo.

® Comunicacion CAD-CAE

® Simulacion dinamica del modelo matematico ->
Optimizacion del disefio

® Tratamiento grafico de los resultados.

Estos modelos matematicos, una vez comprobada su
validez, por comparacion de los resultados teoricos con los
resultados experimentales obtenidos en la estacion de pilas de
que dispone el Grupo, serviran para predecir el
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comportamiento futuro de distintos disefios de celdas de
combustible con el objetivo final de mejorar la eficiencia de
las mismas.

Para la optimizacion del disefio en ambos casos, la
simulacion computacional es una  herramienta
indispensable.

Determinada la necesidad de adquirir un software para la
elaboracion y optimizacion del modelo matematico que
describa todos los procesos que se dan en el funcionamiento
de una celda de combustible, el siguiente paso ha sido el de
revisar la amplia oferta existente de software CFD
(Computational Fluid Dynamics).

Figura 1. Estacion de pilas de combustible del grupo.
(http://www.sc.chu.es/iaweb/IMAGENES/FOTOSLAB/DSCN2682.jpg)

III. SELECCION DEL SOFTWARE

Hasta no hace mucho tiempo, las herramientas para la
simulacion dinamica de sistemas existentes en el mercado,
carecian de una buena interfaz con el usuario; de forma que, la
creacion y definicion de las diferentes geometrias a estudiar se
convertia en una tediosa labor al tener que generar un archivo
con la definicién de la geometria mediante coordenadas y
otros parametros numéricos. Algo similar ocurria con el
analisis de los resultados, dado que éstos se reflejaban
mediante largas tablas numéricas incluidas en un archivo de
texto.



Hoy dia, gracias al espectacular avance que la informatica
ha experimentado en los ultimos afios, practicamente la
totalidad de los paquetes informaticos dirigidos al calculo por
elementos finitos y la simulacion dinamica de sistemas
multifisicos, incluyen de base un sistema de CAD maés o
menos desarrollado o, en su defecto, estan dotados de las
rutinas necesarias para la importacion e interpretacion de los
datos de las geometrias a estudiar, a partir de archivos estandar
de intercambio de datos (IGES, STEP, ...), generados a su vez
mediante paquetes especificos de CAD.

Ademas, gracias a la utilizacion de entornos con gran
potencia de resolucion grafica, también el estudio de los
resultados obtenidos durante la simulacion dispone de una
mayor potencia de analisis.

En esta parte del estudio se han considerado las
caracteristicas mas destacadas de los siguientes paquetes de
software:

Fluent v6.2

Femlab 3.1

Comsol Multiphysic 3.2
ANSYS CFX v10

Para la evaluacion de los diferentes programas se ha
utilizado la geometria tridimensional de wun reactor
electroquimico perteneciente al Laboratorio de Quimica
Industrial e Ingenieria Electroquimica de la Escuela
Universitaria Politécnica de San Sebastian
(http://www.sc.ehu.es/iaweb/). Este reactor se ha modelizado
utilizando el paquete de disefio asistido por ordenador Solid
Edge v18.

CCIA’2008 3

Figura 2. Reactor electroquimico P-300 en el banco de pruebas.
(http://www.sc.ehu.es/iaweb/ESP/esp.htm)

Figura 3. Modelado tridimensional del reactor electroquimico P-300 en
Solid Edge v18.

IV. CONCLUSIONES

Después de un estudio previo de toda la informacion
disponible sobre los paquetes de software: Fluent v6.2, Femlab
3.1, Comsol Multiphysic 3.2 y ANSYS CFX 10.0; y de
realizar diferentes pruebas, las conclusiones obtenidas con
respecto al software ANSYS CFX 10.0 han sido las siguientes:

e Entorno grafico potente e intuitivo, muy similar al de
cualquier programa de CAD 3D. Ademas, dispone de
algoritmos para la importacion de geometrias en
formatos estandarizados DXF, IGES, etc...

e La importacién de geometrias en 3D en formato
IGES (a partir de Solid Edge vI8) se hacen
correctamente.

e El tiempo de célculo para un modelo simple es de
minutos, mucho menor que el empleado con otros
programas.

e Los modulos de pre-procesado (desarrollo de Ia
geometria, mallado y definiciéon de condiciones de
contorno), solver (resolucion matematica del modelo)
y post-procesado (presentacion de resultados) estan
incluidos en un tnico entorno, ANSYS Workbench,
que permite integrar en una sola herramienta desde
los analisis preliminares mas simples hasta los mas
complejos estudios de detalle y validacion.

e El coste anual por licencia no se carga a los
presupuestos del grupo de investigacion, gracias al
Servicio General de Informatica (SGI-1ZO).

e Existe un centro de formacion homologado en
Madrid.

Por todo ello, se ha decidido adoptar ANSYS CFX 10.0
como software de simulacion CFD para su aplicacién en las
investigaciones sobre celdas de combustible, que el
Laboratorio de Quimica Industrial e Ingenieria
Electroquimica de la Escuela Universitaria Politécnica de San
Sebastian esta desarrollando.



V. DESARROLLO DEL TRABAJO

e ESTUDIO DEL REACTOR
ELECTROQUIMICO P-300
Inicialmente, como medio de aprendizaje de utilizacion del
software ANSYS-CFX, se simuld6 el comportamiento
fluidodinamico del Reactor Electroquimico P-300.
El procedimiento seguido en cada simulaciéon ha sido el

siguiente:

1. Crear o importar la geometria (ANSYS
DesignModeler)

2. Generar y refinar la malla de elementos finitos (CFX
Mesh)

3. Especificar las propiedades fisicas y definir

condiciones iniciales y de contorno (Advanced CFX-
Pre)

4. Ejecutar la simulacion (Advanced CFX-Solver)

5. Visualizar los resultados (Advanced CFX-Post)

Figura 4. Generacion de la geometria en DesignModeler.

Figura 5. Generacion del mallado con CEX Mesh
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Figura 6. Asignacion de caracteristicas fisicas y condiciones de contorno
en CFX-Pre.

Figura 7. Resolucion del problema y control del proceso en CFX-Solver.

Una vez resuelto el modelo mediante Advanced CFX-
Solver, el modulo de postprocesado nos ofrece de una forma
grafica el resultado del calculo. Entre los resultados obtenidos,
en la figura adjunta se presentan los siguientes:

e  Perfil de velocidades en los colectores de entrada
e  Perfil de velocidades en los stacks
e Lineas de flujo a lo largo del modelo completo



Figura 8. Presentacion de resultados en CFX-Post.

e ESTUDIO DE LA CELDA DE COMBUSTIBLE
DE HIDROGENO

Para este estudio se ha disefiado y fabricado un prototipo de
celda de hidrogeno.

El procedimiento seguido para el andlisis del
comportamiento fluidodinamico de la celda ha sido similar al
seguido anteriormente.

Figura 9. Modelado de una semicelda (Circuito de H2).

CCIA’2008

Figura 10. Generacion del mallado.

Figura 11. Asignacion de caracteristicas fisicas y condiciones de contorno
en CFX-Pre.
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Figura 12. Detalle de las lineas de flujo (streamline) en una zona de la
celda, en CFX-Post.

VI. TRABAJOS FUTUROS

Este trabajo no ha sido mas que el comienzo de una serie de
trabajos, cuyo objetivo global, el de esta primera linea de
investigacion, es el de establecer un modelo matematico
generalizado completo para celdas de combustible de
membrana de intercambio protonico, y en especial para las
pilas de oxidacion directa de metanol y de hidrogeno que se
van a experimentar en ¢l Laboratorio de Quimica Industrial
e Ingenieria Electroquimica de la Escuela Universitaria
Politécnica de San Sebastian.

Una vez definido el comportamiento fluidodinamico de las
celdas, el siguiente paso debe ser la implementacion de un
modelo  matematico que sea  representativo  del
comportamiento electroquimico de la celda.

Fig.13. Modelizado de las diferentes zonas de una pila de combustible.

Estos modelos, una vez que se haya comprobado su validez,
por comparacion de los resultados tedricos con los resultados
experimentales obtenidos en la estacion de pilas de que
dispone el Grupo, serviran para predecir el comportamiento
futuro de distintos disefios de celdas de combustible con el
objetivo final de mejorar la eficiencia de las mismas.
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Resumen

Se ha realizado wuna simulacién de un modelo 3-D del
funcionamiento de una celda de combustible de membrana de
intercambio protdénico (PEMFC, Polymer Electrolyte Membrane Fuel
Cell), combinando métodos de dindmica de fluidos computacional
(CFD, Computational Fluid Dynamics; STAR-CD versidén 3.26,
ADAPCO) con un médulo experto (es-pemfc versidn 2.2, ADAPCO)
que permite el acoplamiento de fluidodindmica (CFD) y procesos
especificos de transporte y <reacciones electroquimicas en
PEMFCs. Se describe el proceso de disefilo geométrico con técnicas
de CAD, mallado vy simulacidén numérica de una PEMFC en
condiciones estacionarias de funcionamiento. Con los resultados
obtenidos, se discuten los aspectos mas importantes que afectan
al disefio de wuna PEMFC, con el objetivo de optimizar el
rendimiento de la pila.

1. Introduccidn

Tanto las celdas de combustible de membrana de electrolito
polimérico (PEMFCs, Polymer Electrolyte Membrane Fuel Cells),
como las tecnologias del hidrdégeno, ofrecen hoy en dia un camino
prometedor hacia sistemas de energia sostenible. Ofrecen unas
perspectivas de muy baja o emisidén cero en un amplio rango de
potencias y con distintas aplicaciones (automocidn, portables,

energia). Sin embargo existen todavia distintos obstaculos
ingenieriles vy cientificos (asi como econdémicos vy
sociopoliticos) que se deben superar antes de gque estas

tecnologias se implanten de manera definitival[l].

Por esta razdén 1la tecnologia de celdas de combustible estéa
sometida en la actualidad a un intenso desarrollo, vy la
combinacidén de nuevos y optimizados materiales, nuevas
arquitecturas, procesos de transporte mas eficientes y disefios
mas optimizados se espera que mejoren, ademas de otros factores,
la eficiencia de las celdas de combustible.

En este sentido, las herramientas de Ingenieria de Celdas de
Combustible  Computacional (CFCE, Computational Fuel Cell
Engineering) puede permitirnos la simulacidén sistemética, diseflo
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y optimizacidén de sistemas de celdas de combustible para la
integracién de los distintos avances que se van incorporando a
este campo, permitiendo una menor dependencia de los prototipos
de hardware y reduciendo asi los ciclos de desarrollo. La CFCE
requiere una robusta integracidén de modelos representativos de
una amplia variedad de ©procesos y con escalas de tiempo
diferentes, en los que se integran fluidodiné&mica, idénica,
transporte electrdnico y térmico con reacciones electroquimicas.

Existe un extenso reconocimiento del wuso de 1las celdas de
combustible como dispositivos para una conversidn energética
eficiente y limpia. Las celdas de combustible se adaptan a
distintas necesidades, tienen una eficiencia tedrica elevada v,
a diferencia de las baterias, pueden producir electricidad de
forma continuada mientras se suministre el combustible necesario
de forma continua. Cuando se alimentan con hidrdgeno, los Gnicos
productos de la reaccidn son el agua y el calor. Ademds de los
problemas relacionados con la infraestructura necesaria para el
aprovisionamiento distribuido del hidrdégeno [2], los principales
obstaculos para el desarrollo y la comercializacidén de las
PEMFCs, son principalmente el coste, durabilidad y rendimiento
de operacidén [3].

Una PEMFC esta constituida fundamentalmente por siete
componentes, el canal de flujo anddico (AF, Anode Flow channel),
la capa de difusidén anddica (AD, Anode Difusion Layer), la capa
catalitica anddica (AC, Anode Catalyst layer), la membrana (M),
la capa catalitica del catodo (CC, Cathode Catalyst layer), la
capa de difusidén catddica (CD, Cathode Difusion Layer) y el
canal del flujo catdédico (CF, Cathode Flow channel). A 1la
estructura multicapa formada por (AD-AC-M-CC-CD) se le denomina
MEA (Membrane Electrode Assembly), mientras que el conjunto (AD-
AC; éanodo) vy (CC-CD;catodo) constituyen respectivamente los
electrodos del la pila [1]. El correcto ensamblaje de estos
componentes, es una mads de las variables que afectan al
rendimiento final de una PEMFC.

El principio de funcionamiento general de wuna PEMFC es
relativamente simple. El1 hidrdégeno se alimenta en la celda, a
través del AF, se difunde en el AD y alcanza el catalizador,
donde se oxida y libera electrones y protones. Los protones que
se generan en el anodo se conducen a través de la membrana de
electrolito polimérico (PEM, polymer electrolyte membrane) hacia
el cdtodo. Como la membrana no es un conductor electrdédnico, los
electrones liberados en el anodo fluyen a través de un circuito
externo, generando potencia eléctrica 4til. Al mismo tiempo
oxigeno (o aire) se alimenta a través del CF. El oxigeno alcanza
la CC, donde reacciona con los protones vy electrones para
generar agua.

En general la mejora del rendimiento de una PEMFC se puede
alcanzar incrementando tanto las velocidades de transporte y/o
reaccidén, asi como la relacidén superficie/volumen de las A&areas
interfaciales donde tiene lugar la reaccidn/transporte. En
cualquiera de los casos, es necesario identificar las



limitaciones predominantes y su localizacidén, y conocer el
origen de las mismas. Las medidas in-situ que se quieran llevar
a cabo para detectar estas anomalias son muy dificultosas,
debido al confinamiento en un espacio muy reducido del proceso
electroquimico que tiene lugar en la PEMFC, la complejidad de
los acoplamientos entre los distintos fendmenos de transporte y

la naturaleza transitoria de dichos procesos. Los modelos
matemdticos que se disponen para PEMFCs basados en procesos
fisico-quimicos fundamentales, junto con la observacidn

experimental son, por lo tanto, una herramienta fundamental para
tratar de comprender el funcionamiento global de una pila de
combustible.

Acoplando los modelos matemdticos de PEMFCs con modernos métodos
de dindmica de fluidos computacional (CFD, Computational Fluid
Dynamics) se pueden configurar potentes herramientas de CFCE que
proporcionan el medio necesario para reducir el tiempo y 1los
costes de desarrollo en el disefilo de PEMFCs. De esta forma, en
el marco de una rigurosa CFD, se puede disponer por un lado de
las capacidades necesarias para la discretizacidén numérica y la
solucidén de ecuaciones de <conservacidén, y por otro, de
herramientas de CFCE asociadas a procesos especificos de
transporte en PEMFCs, incluyendo flujos multifdsicos en medios
porosos, reacciones electroquimicas y transporte de especies
cargadas y agua en la membrana polimérica. Estos procesos,
convenientemente acoplados, son la Dbase del éxito en la
resolucidén de problemas de diseflo, gestidén del calor y agua
generados, mejora del rendimiento y reduccidn de costes en
PEMFCs [4, 5].

El rendimiento de una PEMFC, depende de diversos factores, entre
los que se incluyen las condiciones de operacidn, los fendmenos
de transporte en la celda, la cinética de la reaccidn
electroquimica, el ensamblaje de la MEA y la geometria de los
canales de flujo.

En una PEMFC, los canales de flujo se utilizan para aportar el
combustible (hidrdégeno) al anodo y el oxigeno al catodo. Cuando
una PEMFC se conecta en serie para conseguir mayores potencias,
constituyen un stack, el cual se conecta por medio de placas
bipolares. Una placa bipolar es un componente multifuncional de
la PEMFC, vya que tiene la funcién de recolectar y conducir la
corriente de una celda a otra, separar los gases, y hacer llegar
los gases reaccionantes a los electrodos de 1la PEMFC. En
ausencia de placas refrigerantes, las placas bipolares facilitan
también la eliminacidén del calor generado.

El disefio de canales de flujo en placas bipolares es uno de los
factores clave que afectan al rendimiento de una PEMFC. Tanto el
disefio de la geometria de la seccidn como del canal de flujo
tienen influencia sobre el transporte de reactivo, la gestidn
del agua y la eficiencia en 1la utilizacidn del reactivo. Un
disefio apropiado de los canales de flujo de una PEMFC permitiréa
potenciar las velocidades de transporte de reactivo en el propio
canal asi como en la capa de difusidén gaseosa (anddica o
catdédica; GDL, Gas Diffusion Layer) antes de alcanzar la capa



catalitica, donde tiene lugar la reaccidén. Un diseflo adecuado
también serd beneficioso en la gestidn de agua del catodo, con
el fin de que se elimine de forma adecuada. Ademéds, una
distribucién homogénea del gas en el canal de flujo,
proporcionara a su vez, una distribucién uniforme de la
temperatura y ocasionard menos tensiones mecdnicas en la MEA,
extendiendo la vida 4til de la PEMFC.

Se han realizado diversos estudios del efecto de la seccidn
geométrica y del disefio de los canales de flujo en distintos
aspectos del funcionamiento de una PEMFC. Shimpalee et al.
[6,7]estudiaron un modelo 3D de canales de flujo en forma de
serpentin de 200 cm® con diferente niGmero de canales vy
longitudes. Los resultados que obtuvieron indicaron que la
temperatura local, el contenido de agua y la distribucidén de
corriente es mas uniforme en diseflos con serpentines cortos vy
con mayor nUmero de canales. Shimpalee y Van Zee [8] comprobaron
que la distribucidén en la concentracidn de especies reactivas en
una PEMFC provoca distribuciones en la densidad de corriente
local, temperatura y agua sobre la superficie de la PEMFC. Esto
puede conducir a efectos de inundacidén (flooding) o secado de la
membrana en distintas zonas de la PEMFC y ocasionar tensiones en
diferentes regiones de la pila de combustible. Modificando la
configuracién del flujo, incluyendo 1la longitud, anchura, o
altura del canal para distribuir el gas méas uniformemente, se
consiguen minimizar estas tensiones. En este trabajo se estudid
numéricamente cédmo los canales de flujo con diferentes secciones
transversales de canal/rib(espacio entre canales) afectan al
rendimiento y distribucidén de especies en diferentes regimenes
de funcionamiento de la PEMFC. Con la innovacidén en el disefio de
nuevos canales de flujo se estd consiguiendo también incrementar
el flujo de gas por conveccidén bajo los ribs de 1la pila
[9,10,11], facilitando asi tanto el transporte de masa al
electrodo como la eliminacién del agua por problemas de
flooding. Por lo tanto, potenciando los procesos convectivos de
gases a través de las capas de difusidén (GDL, Gas Diffusion
Layer) optimizando el canal de flujo es una manera efectiva
también de zreducir el flooding en el catodo, incrementar el
transporte de masa, y por lo tanto mejorar el rendimiento y 1la
estabilidad de operacidén de las PEMFC.

El objetivo de este trabajo se centra en el diseflo, mediante
técnicas de CAD, y la simulacién de una PEMFC de hidrdégeno con
serpentin de flujo de gases (de tipo SSF, Serpentine Flow
Field), mediante técnicas de CFD, con el objetivo de establecer
una metodologia de trabajo que permita el estudio sisteméatico de
la influencia de las distintas variables de operacidén en el
rendimiento de la pila. Para ello se analizard un modelo 3-D de
pila PEMFC, acoplando fluidodindmica (CFD; STAR-CD versidén 3.26,
ADAPCO) vy procesos especificos de transporte vy reacciones
electroquimicas en una PEMFC mediante el mdédulo experto es-pemfc
(versidén 2.20, ADAPCO) [12].



2. Simulacién numérica

La simulacién numérica estd basada en un modelo CFD 3-D de una
PEMFC de hidrégeno completa, funcidén tanto de 1la temperatura
como del cambio de fase que pueda experimentar el agua en el
interior de la pila. En la Fig. 1 a) y b) se muestra el disefio
de la PEMFC utilizada en este estudio. El canal de flujo es un
serpentin de doble canal con una superficie total de 319,44 mm’
y un volumen de 159,72 mm’. La seccién transversal del canal es
de 1 mm de ancho con una profundidad de 0.5 mm. Anodo y catodo

presentan la misma geometria. En la Fig. 1 c¢) se detalla 1la
geometria de la canalizacidén de la pila. La MEA se sitGa entre
las capas de difusidn del é&anodo y céatodo (GDLs). Estas GDLs

tienen una microestructura en la regidén prdéxima a la MEA, la
cual consiste en una membrana y dos electrodos compuestos de
polvo de carbdn en el gque se soporta Pt como catalizador. Se han
utilizado un total de 931456 celdas para el mallado y definicién
de los dominios computacionales necesarios para modelizar la
PEMFC completa. En la Fig. 1 d) y e) se muestran detalles del
mallado tridimensional utilizado en los célculos de CFD.

En el proceso de generacién del mallado (Fig. 2), se hizo un
estudio previo de la geometria de la celda en 2D y se subdividid
la misma en regiones especificas que fueran posteriormente
susceptibles de generar mallados en 2D coherentes.
Posteriormente se extruyeron para obtener un mallado 3D. En
funcién de este estudio previo se generd un archivo de vértices.
Este archivo, constituye el conjunto de coordenadas de los
vértices 3D (x, vy, 2z) caracteristicos de 1la PEMFC. Con este
archivo, una vez exportado a un entorno de STAR-CD, se cred la
malla con los pasos siguientes: 1) 1lectura del archivo de
vértices; 2) generacidén de polilineas y mallas bidimensionales;
3)creacidn del mallado tridimensional por extrusiodn;
4)homogeneizacién del mallado generando los acoplamientos
necesarios; 5) refinamiento de malla. A cada componente (MEA,
GDL vy fluido) se 1le asigndé un espesor y numero de capas
determinado (MEA: 0.05 mm/4; GDL: 0.25 mm/5; fluido:0.5 mm/5);
6) asignacidn de propiedades a las celdas. Se generaron 10 tipos

diferentes de celdas (Fig. 1 e)): fluido &nodo (rojo), GDL anodo
(azul oscuro, naranja y ciano); fluido catodo (rojo), GDL
cdtodo (azul oscuro, naranja Yy ciano); MEA (rosa); sd6lido
(ciano) .

3. Modelo matematico

Las ecuaciones que se resuelven en el modelo representativo de
la PEMFC incluyen la conservacidén de masa, las ecuaciones de
Navier-Stokes, 1las ecuaciones de transporte de especies, la
ecuacidén de la energia, y el modelo para el cambio de fase del
agua. Estas ecuaciones estan desarrolladas en los trabajos de
S. Shimpalee et al. [13,14,15,16]. El modelo de cambio de fase
del agua tiene en cuenta la presencia de una pelicula de agua en
la superficie de la MEA del anodo y catodo. Cuando la actividad
local del agua supera la unidad, existe agua 1liquida en el
volumen de control y se forma un film de agua 1liquida. E1
espesor de esta pelicula de liquido depende de la velocidad de



condensacién/evaporacidén y de la produccidn de agua por reaccidn
electroquimica. La solubilidad de H, y O, se incluye en el modelo
utilizando la ley de Henry para contabilizar 1la difusidén de
gases reactivos hacia la superficie de la MEA a través de la
pelicula de agua superficial. Por lo tanto, la corriente local
desciende a medida que el agua se condensa.

Se ha utilizado una técnica de volumen de control basada en un
programa comercial, STAR-CD (versidén 3.26) [17] Jjunto con el
médulo experto para PEMFC (es-pemf versidn 2.2) [18] para
resolver el modelo matemdtico basado en el acoplamiento de
fluidodindmica (CFD) vy procesos especificos de transporte vy
reacciones electroquimicas de la PEMFC. Este software requiere
especificar los términos fuente para las ecuaciones de
transporte de especies, de generacidén de calor originadas por
pérdidas eléctricas [13, 16, 18]. Se dispone también de
subrutinas adicionales en el médulo standard de es-pemfc para
calcular el sobrepotencial, permeabilidad y difusividad efectiva
de gas.

Las propiedades de los materiales utilizados en la simulacidn de
la PEMFC con la geometria de canales de flujo de tipo serpentin
de la Fig. 1 c) se detallan en la Tabla 1 [18]. En la Tabla 2 se
representan las condiciones de operacidén de anodo y catodo para
un potencial de celda de 0.5 V.

4. Resultados y discusiédn

En la Fig. 3 se representa la distribucidén de densidad de
corriente local de la superficie de la MEA, la fraccidn mésica
de oxigeno, el sobrepotencial y la fraccién mésica de agua
ligquida en la MEA (cadtodo) para las condiciones de operacidén
indicadas en la Tabla 2. Se puede observar en esta figura que la
densidad de corriente, Fig. 3.a), disminuye de la entrada a la
salida de 1la pila, como consecuencia de la reduccidén de la
concentracidén de los gases reaccionantes. La fraccidén masica de
oxigeno en la superficie de la MEA del catodo, Fig.3.b) esta
relacionada iIntimamente con la distribucidén de densidad de
corriente, disminuyendo a medida que se reduce la densidad de
corriente. Esta reduccidn de la concentracidén de oxigeno provoca
también un incremento del sobrepotencial superficial en el
catodo, Fig.3.c).

Por otra parte, la fraccién masica de agua liquida en la MEA
(cdtodo), Fig. 3.d), presenta Dbajos valores, con pequeilas
variaciones de la entrada a la salida de la pila. El1 flujo de
agua a través de la MEA se incluye como término fuente tanto en
el cadtodo como en el anodo teniendo en cuenta el flujo neto de

agua por protdn (escalar alpha, o), el contenido de agua en la
membrana y el coeficiente de difusién del agua tal como se
definen en [18].

En la Fig. 4 se representa la distribucidén de conductividad de
la MEA (cédtodo) a), el flujo neto de agua por protdn

(distribucidén alpha, o) b) y la distribucidén de temperatura c).



Los valores de conductividad de la membrana, son relativamente
bajos, y disminuyen de la entrada a la salida de la pila. Los
valores de o proporcionan informacidén sobre el proceso dominante
en el transporte de agua a través de la membrana. Valores
positivos indican predominio de arraste electroosmdtico de
moléculas de agua desde el anodo hacia el catodo, por contra,
valores negativos indican la existencia de un transporte por
difusidn de moléculas de agua desde el cadtodo al anodo. Valores
prdximos a cero indican un correcto balance de agua en la pila
[13]. En este caso el descenso de 1la conductividad de 1la
membrana viene acompafiado de un descenso de los valores de «,
siempre positivos (max. 0.85; min. 0.29). El maximo valor de la
conductividad se obtiene a la entrada de la pila, en la que las
condiciones de elevada humedad proporcionan una buena
hidratacidén inicial de la membrana. Los puntos de rocio de las
corrientes de entrada (&nodo/céatodo; 80/70 °C) son inferiores a
la temperatura de 1la pila, gque presenta una distribucidén
uniforme de temperatura, Fig. 4.c). La temperatura de la pila al
mantenerse por encima de la temperatura de rocio, no facilita la
condensacién de agua liquida, reduciendo la fraccidn de agua
ligquida en la MEA, Fig. 3.c), y los valores de conductividad de
la membrana, Fig. 4.a).

5. Conclusiones

Se ha simulado el comportamiento de una PEMFC combinando
herramientas de disefio CAD y técnicas de CFD, utilizando un
modelo 3-D en el gque se han combinado 1las ecuaciones de
conservacién de masa, momento Yy energia con los procesos
electroquimicos que tienen lugar en los electrodos de la pila.
Los resultados se han utilizado para discutir algunos de los
aspectos mas destacados que afectan al disefio de una PEMFC, con
el objetivo de mejorar dicho disefio y optimizar su rendimiento.

La metodologia que se ha utilizado en este proceso de disefio y
simulacién se aplicard en el futuro a nuevos prototipos de PEMFC
de tipo SFF, con el fin de estudiar 1la influencia de 1la
geometria de los canales de flujo y de nuevos materiales (MEA,
electrocatalizadores, GDLs) en el rendimiento de la pila.



Tabla 1. Propiedades de los materiales: GDL (Gas difusidén Layer)
y MEA (Membrane Electrode Assembly) .

Anchura del canal (mm): 1 mm
Altura del canal(mm): 0.5 mm
Longitud del canal (mm): 165 mm

Espesor de GDL (um): 0.25 um

Conductividad térmica de GDL (W m* K'): 0.25

Espesor de la MEA (incluyendo la capa de catalizador; um): 50
Conductividad térmica de la MEA (W m™* K'): 0.15
Conductividad térmica de las placas bipolares (Wm* K'): 5.7
Densidad de la membrana seca (g cm”®): 2

Peso equivalente de la membrana seca (g mol™*): 1100




Tabla 2. Condiciones de operacidn para la simulacidén de la PEMFC

Condiciones de entrada en el canal anddico

Flujo masico de H, (kg s'): 1.39E-08
Velocidad de entrada (m/s): 0.33
Fraccidn masica de H,: 0.115
Fraccidn masica de H,0: 0.885
Temperatura de entrada (°C): 80

Condiciones de entrada en el canal catdédico

Flujo masico de 0, (kg s'): 1.092E-06
Velocidad de entrada (m/s): 0.98
Fraccidén masica de O,: 0.183

Fraccidén masica de H,0: 0.215
Fraccidn masica de N,: 0.602
Temperatura de entrada (°C): 70

Condiciones de operacidn

Potencial de circuito abierto (V): 0.96

Presién de salida (kPa): 101

Densidad de corriente de intercambio de H, (A cm'?):0.2
Densidad de corriente de intercambio de O, (A cm™®):0.02
Temperatura de la pila (°C): 70
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Fig. 1. a), b): PEMFC de hidrdgeno. Se detalla el colector de
corriente y la placa bipolar de grafito con los canales de
flujo. Anodo y catodo presentan la misma geometria. C)Detalle
de los canales de flujo de la placa de grafito utilizada para
la distribucidén de gas (hidrdgeno y oxigeno) en la PEMFC. d)

mallado de la geometria utilizada para los calculos de CFD, e):

detalle de los componentes del mallado: [ldominio sdélido; [ canal

de flujo anddico y catddico (dominio fluido); 0O capa de
difusidén anddica y catddica (GDL, Gas diffusion Layer); [

membrana.



h)

Fig. 2. Proceso de Mallado de una PEMFC para utilizarla en los cédlculos de
CFD. a) Archivo de vértices; b) Generacidn de polilineas y mallas
bidimensionales; c¢)creacién del mallado tridimensional por extrusidn;
d, e) homogeneizacidén del mallado, acoplamientos; f) refinamiento de malla.
Cada componente (MEA, GDL y fluido) tiene asignado en la malla un espesor
y numero de capas determinado (MEA: 0.05 mm/4; GDL: 0.25 mm/5; fluido:0.5
mm/5); 6) asignacidén de propiedades a las celdas.
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MODELADO COMPUTACIONAL DE UNA PILA DE COMBUSTIBLE DE
MEMBRANA DE INTERCAMBIO PROTONICO, PEMFC.
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RESUMEN: Se ha realizado una simulacion computacional de un modelo 3-D del funcionamiento de una pila de
combustible de membrana de intercambio protonico (PEMFC, Proton Exchange Membrane Fuel Cell),
combinando métodos de dinamica de fluidos computacional (CFD, Computational Fluid Dynamics; STAR-CD
version 3.26, ADAPCQO) con un modulo experto (es-pemfc version 2.2, ADAPCO) que permite el acoplamiento de
Sfluidodindmica (CFD) y procesos de transporte y reacciones electroquimicas en PEMFCs. Se describe el proceso
de diseiio geométrico con técnicas de CAD, mallado y simulacion numérica de una PEMFC en condiciones
estacionarias de funcionamiento. Los resultados obtenidos, se pueden utilizar para proporcionar informacion
detallada de la respuesta de la pila y para analizar las caracterisiticas de diseio, con el objetivo de optimizar el
rendimiento de la pila.

ABSTRACT: Three-dimensional computational simulation of a proton exchange membrane fuel cell, PEMFC,
has been developed, combinning Computational Fluid Dynamics (CFD, STAR-CD 3.26, Adapco) with an add-on
tool called Expert System for PEMFCs (ES-PEMFC version 2.20, Adapco) that provide coupling between CFD,
transport phenomena and electrochemical reactions in PEMFCs. Computer-aided design (CAD), meshing and
steady-stade numerical simulation processes of a PEMFC are described. The simulated results can be used to
provide detailed information response of the fuell cell and to analyze desing features in order to optimize the fuel
cell performance.

Palabras clave: Dindmica de Fluidos Computacional, Modelo de Pilas de Combustible PEM, STAR-CD.
Keywords: Computational Fluid Dynamics,PEM Fuel Cell Model , STAR-CD.

1. INTRODUCCION permitirnos la simulaciéon sistemadtica, disefio y
optimizacion de sistemas de pilas de combustible
para la integracion de los distintos avances que se
van incorporando a este campo, permitiendo una
menor dependencia de los prototipos de hardware y
reduciendo asi los ciclos de desarrollo. La CFCE

requiere una robusta integracion de modelos

Tanto las pilas de combustible de membrana de
electrolito  polimérico  (PEMFCs,  Polymer
Electrolyte Membrane Fuel Cells), como las
tecnologias del hidrégeno, ofrecen hoy en dia un
camino prometedor hacia sistemas de energia

sostenible. Ofrecen unas perspectivas de muy baja o
emision cero en un amplio rango de potencias y con
distintas  aplicaciones (automocién, portables,
energia). Sin embargo existen todavia distintos
obstaculos ingenieriles y cientificos (asi como
econdmicos y sociopoliticos) que se deben superar
antes de que estas tecnologias se implanten de
manera definitiva [1].

Por esta razon la tecnologia de pilas de
combustible estd sometida en la actualidad a un
intenso desarrollo, y la combinacién de nuevos y
optimizados  materiales, nuevas arquitecturas,
procesos de transporte mas eficientes y diseflos mas
optimizados se espera que mejoren, ademas de otros
factores, la eficiencia de las pilas de combustible. En
este sentido, las herramientas de Ingenieria de Pilas
de Combustible Computacional (CFCE,
Computational Fuel Cell Engineering) puede

representativos de una amplia variedad de procesos
y con escalas de tiempo diferentes, en los que se
integran  fluidodindamica,  idnica, transporte
electronico y térmico con reacciones
electroquimicas.

Existe un extenso reconocimiento del uso de las
pilas de combustible como dispositivos para una
conversion energética eficiente y limpia. Las pilas
de combustible se adaptan a distintas necesidades,
tienen una eficiencia tedrica elevada y, a diferencia
de las baterias, pueden producir electricidad de
forma continuada mientras se suministre el
combustible necesario de forma continua. Cuando se
alimentan con hidrégeno, los unicos productos de la
reaccion son el agua y el calor. Ademas de los
problemas relacionados con la infraestructura
necesaria para el aprovisionamiento distribuido del
hidrégeno [2], los principales obstaculos para el
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desarrollo y la comercializacion de las PEMFCs, son
principalmente el coste, durabilidad y rendimiento
de operacion [3].

Las medidas in-situ que quieran llevar a cabo
para detectar anomalias de funcionamiento en una
PEMFC son muy dificultosas, debido al
confinamiento en un espacio muy reducido del
proceso electroquimico que tiene lugar, Ia
complejidad de los acoplamientos entre los distintos
fenémenos de transporte y la naturaleza transitoria
de dichos procesos. Los modelos matematicos que
se disponen para PEMFCs basados en procesos
fisico-quimicos fundamentales, junto con la
observacion experimental son, por lo tanto, una
herramienta fundamental para tratar de comprender
el funcionamiento global de wuna pila de
combustible.

Acoplando los modelos matematicos de
PEMFCs con modernos métodos de dinamica de
fluidos computacional (CFD, Computational Fluid
Dynamics) se pueden configurar potentes
herramientas de CFCE que proporcionan el medio
necesario para reducir el tiempo y los costes de
desarrollo en el disefio de PEMFCs. De esta forma,
en el marco de una rigurosa CFD, se puede disponer
por un lado de las capacidades necesarias para la
discretizacion numérica y la solucién de ecuaciones
de conservacion, y por otro, de herramientas de
CFCE asociadas a procesos especificos de transporte
en PEMFCs, incluyendo flujos multifasicos en
medios porosos, reacciones electroquimicas y
transporte de especies cargadas y agua en la
membrana polimérica. Estos procesos,
convenientemente acoplados, son la base del éxito
en la resolucion de problemas de disefio, gestion del
calor y agua generados, mejora del rendimiento y
reduccion de costes en PEMFCs [4, 5].

En una PEMFC, los canales de flujo se utilizan
para aportar el combustible (hidrégeno) al anodo y
el oxigeno al catodo. El disefio de estos canales de
flujo en placas bipolares es uno de los factores clave
que afectan al rendimiento de una PEMFC [6,7].
Tanto el disefio de la geometria de la seccion como
la disposicion del canal de flujo tienen influencia
sobre el transporte de reactivo, la gestion del agua y
la eficiencia en la utilizacion del reactivo. Un disefio
apropiado de los canales de flujo de una PEMFC
permitira potenciar las velocidades de transporte de
reactivo en el propio canal asi como en la capa de
difusion gaseosa (anodica o catodica; GDL, Gas
Diffusion Layer) antes de alcanzar la capa catalitica,
donde tiene lugar la reaccion. Un disefio adecuado
también sera beneficioso en la gestion de agua del
catodo, con el fin de que se climine de forma
adecuada. Ademas, una distribucion homogénea del
gas en el canal de flujo, proporcionara a su vez, una
distribucién uniforme de la temperatura y ocasionara

menos tensiones mecanicas en la MEA, extendiendo
la vida util de la PEMFC.

El objetivo de este trabajo se centra en el disefio,
mediante técnicas de CAD, y la simulacién de una
PEMFC de hidrogeno con serpentin de flujo de
gases (de tipo SSF, Serpentine Flow Field),
mediante técnicas de CFD, con el objetivo de
establecer una metodologia de trabajo que permita el
estudio sistematico de la influencia de las distintas
variables de operacion en el rendimiento de la pila.
Para ello se analizara un modelo 3-D de pila
PEMFC, acoplando fluidodinamica (CFD; STAR-
CD version 3.26, ADAPCO) y procesos especificos
de transporte y reacciones electroquimicas en una
PEMFC mediante el modulo experto es-pemfc
(version 2.20, ADAPCO) [8].

2. PARTE EXPERIMENTAL

2.1. Simulacién numérica

La simulacién numérica estd basada en un
modelo CFD 3-D de una PEMFC de hidrégeno
completa, funcién tanto de la temperatura como del
cambio de fase que pueda experimentar el agua en el
interior de la pila. El canal de flujo de la PEMFC
utilizada en este estudio es un serpentin de doble
canal con una superficie total de 319.44 mm® y un
volumen de 159.72 mm’. La seccion transversal del
canal es de 1 mm de ancho con una profundidad de
0.5 mm. Anodo y citodo presentan la misma
geometria. La MEA se sitia entre las capas de
difusion del anodo y catodo (GDLs). Estas GDLs
tienen una microestructura en la regioén préxima a la
MEA, la cual consiste en una membrana y dos
electrodos compuestos de polvo de carbon en el que
se soporta Pt como catalizador.

Se han utilizado un total de 931456 celdas para
el mallado y definicion de los dominios
computacionales necesarios para modelizar la
PEMFC completa.

2.2. Modelo matematico

Las ecuaciones que se resuelven en el modelo
representativo de la PEMFC incluyen la
conservacion de masa, las ecuaciones de Navier-
Stokes, las ecuaciones de transporte de especies, la
ecuacion de la energia, y el modelo para el cambio
de fase del agua. Estas ecuaciones estan
desarrolladas en los trabajos de S. Shimpalee et al.
[9]. El modelo de cambio de fase del agua tiene en
cuenta la presencia de una pelicula de agua en la
superficie de la MEA del anodo y catodo. Cuando la
actividad local del agua supera la unidad, existe
agua liquida en el volumen de control y se forma un
film de agua liquida. El espesor de esta pelicula de
liquido  depende de la  velocidad de
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condensacién/evaporacion y de la produccion de
agua por reaccion electroquimica.

La solubilidad de H, y O, se incluye en el
modelo utilizando la ley de Henry para contabilizar
la difusion de gases reactivos hacia la superficie de
la MEA a través de la pelicula de agua superficial.
Por lo tanto, la corriente local desciende a medida
que el agua se condensa.

Se ha utilizado una técnica de volumen de
control basada en un programa comercial, STAR-
CD (version 3.26) [10] junto con el mddulo experto
para PEMFC (es-pemf version 2.2) [8] para resolver
el modelo matematico basado en el acoplamiento de
fluidodindmica (CFD) y procesos especificos de
transporte y reacciones electroquimicas de la
PEMEFC. Este software requiere especificar los
términos fuente para las ecuaciones de transporte de
especies, de generacion de calor originadas por
pérdidas eléctricas [9]. Se dispone también de
subrutinas adicionales en el moédulo standard de es-
pemfc para calcular el sobrepotencial, permeabilidad
y difusividad efectiva de gas.

La geometria de la pila, propiedades de los
materiales y condiciones de operacion utilizados en
la simulacién de la PEMFC para un potencial de
trabajo de 0.5 V son los mismos que los utilizados
en [11].

3. RESULTADOS Y DISCUSION

En la Fig. 1 se representa la distribucion de
densidad de corriente local de la superficie de la
MEA, la fraccion masica de oxigeno, el
sobrepotencial y la fraccion masica de agua liquida
en la MEA (catodo). Se puede observar en esta
figura que la densidad de corriente, Fig. 1.a),
disminuye de la entrada a la salida de la pila, como
consecuencia de la reduccion de la concentracion de
los gases reaccionantes. La fraccion masica de
oxigeno en la superficie de la MEA del catodo,
Fig. 1.b) estd relacionada intimamente con la
distribucién de densidad de corriente, disminuyendo
a medida que se reduce la densidad de corriente.
Esta reduccion de la concentracion de oxigeno
provoca también un incremento del sobrepotencial
superficial en el catodo, Fig. 1.c).

Por otra parte, la fraccion masica de agua liquida
en la MEA (catodo), Fig. 1.d), presenta bajos
valores, con pequefias variaciones de la entrada a la
salida de la pila. El flujo de agua a través de la MEA
se incluye como término fuente tanto en el catodo
como en el anodo teniendo en cuenta el flujo neto de
agua por protdn (escalar alpha, q,el contenido de
agua en la membrana y el coeficiente de difusion del
agua tal como se definen en [8]. Los valores de
conductividad de la membrana, son relativamente
bajos, y disminuyen de la entrada a la salida de la
pila.

Fig. 1. Valores para el catodo de: a) Distribucion de densidad de
corriente local (A cm?), b) fraccién masica de oxigeno,
c) sobrepotencial (V), y d) fraccion de agua liquida en la MEA.

Los valores de a proporcionan informacion sobre
el proceso dominante en el transporte de agua a
través de la membrana [8]. Valores positivos indican
predominio de arraste electroosmdtico de moléculas
de agua desde ¢l anodo hacia el catodo, por contra,
valores negativos indican la existencia de un
transporte por difusiéon de moléculas de agua desde
el catodo al anodo. Valores proximos a cero indican
un correcto balance de agua en la pila.

En este caso el descenso de la conductividad de
la membrana viene acompafiado de un descenso de
los valores de a, siempre positivos (max. 0.85; min.
0.29). El maximo valor de la conductividad se
obtiene a la entrada de la pila, en la que las
condiciones de elevada humedad proporcionan una
buena hidratacion inicial de la membrana. Los
puntos de rocio de las corrientes de entrada
(anodo/catodo; 80/70 °C) son inferiores a la
temperatura de la pila, que presenta una distribucion
uniforme de temperatura.

En la Fig. 2 se representa un perfil de
temperatura correspondiente a la seccidn transversal
de la pila a la salida de la PEMFC. Este perfil de
temperatura se han graficado tomando un total de 20
puntos a lo largo del espesor de los canales y la
MEA. La temperatura tiende a ser mayor en la
entrada, ocasionada por la elevada concentracion de
hidrégeno y oxigeno aportados en la entrada de la
pila. Esta distribucion de temperatura es similar a la
distribucion de corriente local de la Fig. 1 @), ya que
la velocidad de reaccidn electroquimica es funcién
de la concentracion de reactivos hidrégeno y
oxigeno.

En la Fig. 2 se observa como la temperatura es
mayor en las cercanias del catalizador, situandose el
pico maximo de temperatura en la regién catodica,
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Fig. 2. Perfil de temperatura correspondiente a la
seccion transversal de la pila a la salida de la
PEMFC

hecho relacionado con la emisién que genera la
reaccion de formacion de agua en el catodo. La
diferencia entre la temperatura de la membrana y la
maxima temperatura en el canal es de
aproximadamente 2°C.

4. CONCLUSIONES

Se ha simulado el comportamiento de una
PEMFC combinando herramientas de disefio CAD y
técnicas de CFD, utilizando un modelo 3-D en el
que se han combinado las ecuaciones de
conservacion de masa, momento y energia con los
procesos electroquimicos que tienen lugar en los
electrodos de la pila. Los resultados se han utilizado
para discutir algunos de los aspectos mas destacados
que afectan al disefio de una PEMFC, con el
objetivo de mejorar dicho disefio y optimizar su
rendimiento.

La metodologia que se ha utilizado en este
proceso de disefio y simulacion se aplicara en el
futuro a nuevos prototipos de PEMFC de tipo SFF,
con el fin de estudiar la influencia de la geometria
de los canales de flujo y de nuevos materiales
(MEA, electrocatalizadores, GDLs) en el
rendimiento de la pila.
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RESUMEN: En este trabajo se analiza de forma numérica la influencia de los parametros geométricos de la
seccion transversal del canal de flujo en el funcionamiento de una PEMFC. Se han analizado las distribuciones
de velocidad, densidad de corriente, concentraciones de hidrogeno y oxigeno, temperatura y contenido de agua
en la membrana para 10 configuraciones geomeétricas diferentes de la seccion transversal del canal de flujo. Se
han mantenido constantes el drea de la seccioén transversal de dicho canal (1.06 mm?®) v el area reactiva de una
PEMFC (256 mm’) con canales de flujo de tipo SSF (Serpentine Flow Field). Los resultados obtenidos muestran
que el rendimiento de la pila es funcion de la geometria de la seccion transversal de los canales de flujo, con
mayor dependencia a valores bajos de potencial, donde la influencia de la velocidad de transporte de masa es
predominante. Los modelos con secciones transversales mas altas que anchas presentan en general distribuciones
de corriente mds uniformes, con valores de intensidad mdximos y minimos mayores, distribuciones de
temperatura con menores gradientes y un contenido de agua en la membrana superior, lo que permite obtener un
mayor rendimiento.

ABSTRACT: This paper analyzes the influence of geometric parameters of the cross section of the flow channel
in the operation of a PEMFC. We analyze the distributions of velocity, current density, hydrogen and oxygen
concentrations, temperature and water content in the membrane for 10 different geometric configurations of the
cross section of the flow channel. Have remained constant the cross-sectional area of the channel (1.06 mm?) and
the reactive area of a PEMFC (256 mm?) with flow channels SSF (Serpentine Flow Field). The results show that
the fuel cell performance is a function of the geometry of the cross section of the flow channels, with greater
reliance on low values of potential, where the influence of the rate of mass transport is predominant. Models with
higher cross sections generally show that broad current distributions more uniform, with values of maximum and
minimum intensity higher, distributions of temperature gradients lower and a water content in the membrane
higher, allowing for improved performance.

Palabras clave: PEMFC, Pilas de combustible, Diserio de canales de flujo, Simulacion, es-pemfc
Keywords: PEMFC, Fuel cells, Flow-field design, Fuel cell simulation, es-pemfc

1. INTRODUCCION

El rendimiento de una PEMFC depende de
multiples factores, entre los que se incluyen las
condiciones de operacion, los fendmenos de
transporte en el interior de la pila, la cinética de la
reaccion electroquimica, el ensamblaje de la MEA y
la geometria de los canales de flujo [1].

Los canales de flujo en una PEMFC son uno de
los componentes clave de una pila de combustible,
ya que realiza diferentes funciones esenciales para el
buen funcionamiento del sistema: servir de soporte
mecanico al stack, mantener separados los diferentes
reactantes, distribuir los reactantes a lo largo de la
superficie catalizadora, conducir la corriente
eléctrica generada o gestionar el agua y el calor
producidos en el interior de la pila [2].

Se han realizado diversos estudios sobre el
impacto que tienen las diferentes variables

geométricas de los canales de flujo en distintos
aspectos del funcionamiento de una PEMFC.
Shimpalee et al. analizaron un modelo 3D con
canales de flujo en forma de serpentin de 480 cm’
[3] y otro modelo de 200 cm” con diferente niimero
de canales y longitudes [4]. Shimpalee y Van Zee
[5] estudiaron numéricamente como los canales de
flujo con diferentes secciones transversales de
canal/rib (espacio entre canales) afectan al
rendimiento y distribucion de especies en diferentes
regimenes de funcionamiento de la PEMFC. D.H.
Jean et al. [6] analizaron diferentes configuraciones
de canales de flujo (canal simple, canal doble, canal
simple ciclico y canales simples simétricos) y su
influencia en el funcionamiento de la PEMFC.
Sungho Lee eta al. [7] estudiaron el efecto de
diferentes  configuraciones de  parametros
geométricos en el funcionamiento de una PEMFC
con una configuracion de canal simple derecho.
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2. PARTE EXPERIMENTAL

Se ha utilizado una técnica de volumen de
control basada en un programa comercial, STAR-
CD (version 3.26) [8] junto con el mdédulo experto
para PEMFC (es-pemf version 2.2) [9] para resolver
el modelo matematico basado en el acoplamiento de
las ecuaciones de la fluidodinamica (CFD) y
procesos especificos de transporte y reacciones
electroquimicas de la PEMFC.

En este estudio, continuacién de A. P. Manso et
al. [10], se han analizado 10 variantes del modelo
correspondiente a una pila de combustible con un
area reactiva de 256 mm®, con placas bipolares con
canales de flujo de tipo SSF (Serpentine Flow
Field). En todos los casos se ha mantenido constante
la seccion transversal del canal de flujo (1.06 mm?),
la anchura del rib o separacion entre canales (1.33
mm), el area reactiva (256 mm?) y las condiciones
de operacion. La longitud del canal de flujo es
diferente en cada modelo para mantener la seccion
reactiva constante. En la Tabla 1 se muestran los
parametros de disefio de los diferentes modelos
analizados.

Tabla 1. Parametros de disefio de los canales de flujo. Cy: Altura
del canal, Cy: Anchura del canal, Cp: Longitud del canal, Ly:
Anchura del area reactiva, Lx: longitud del area reactiva.

Canal de flujo MEA
Seccion Cu Cw Cy Ly L,
Transversal Modelo (mm) (mm) (mm) (mm) (mm)
06/10 0.80 1.33 93.3 8 32
Pos. 05/12 0.67 1.60 84.6 8.8 29.1

horizontal ~ 0415 053 2 741 10 256
0320 040 266 613 12 2133
0230 027 4 453 16 16

10/06 1.33 080 1173 6.4 40

Pos. 1205 160 067 1253 6  42.67
vertical ~ 15/04 2 053 1345 56 4572
20003 2.66 040 145 52 49.23
3002 4 027 1573 48 53.33

En la Tabla 2 se representan las condiciones de
operacion de anodo y catodo para una intensidad de
corriente media de I, = 0.6 A cm?.

Tabla 2. Condiciones de operacion. Iy, = 0.6 A cm>.

Anodo Catodo
Flujo masico (kg s™) 1.769E-08 1.002E-06
Velocidad (m s™) 4.424E-01 1.316
COCﬁC{lentf]} ‘ 12 5
estequiométrico
Temperatura (°C) 80 70
Humedad relativa (%) 100 100

3. RESULTADOS Y DISCUSION

En la Fig. 1 a) se muestran las curvas de
polarizaciéon correspondientes a los modelos con
secciones transversales de canal de flujo en posicion
horizontal (Cy < Cy). Para voltajes de operacion
superiores a 0.7 V, la geometria de los canales de
flujo no tienes influencia significativa, ya que a
estos potenciales la velocidad de reaccion
electroquimica es baja con poco consumo de
reactivos y poca produccion de agua. Sin embargo,
por debajo de 0.7 V se aprecian diferencias
significativas entre las curvas de polarizacion.

CriCw ratio
06/10

05/12 ——--—--—

04/15 — —— —
03/20 _— ‘—C”—‘

02/30 —— —— —

0.4 0.6

Current Density (Acm -2)

CH/Cw ratio
10/06
12/05 ——=-—--—

15/04 — - ———

Voltage (V)

0.4 0.6

Current Density (Acm -2)

Fig. 1. Curvas de polarizacion: a) Modelos con seccion en
posicion horizontal (06/10, 05/12, 04/15, 03/20 y 02/30);b)
Modelos con seccion en posicion vertical (10/06, 12/05, 15/04,
20/03 y 30/02).

En la Fig. 1 b) se muestran las curvas obtenidas
para los modelos con secciones transversales de
canal de flujo en posicion vertical (Cy > Cy). Se
observa que en la zona de control cinético, para
potenciales de operacién superiores a 0.75 V,
existen ligeras diferencias entre los diferentes
modelos. En la zona de control éhmico, a medida
que desciende el potencial de operacion el
comportamiento de los diferentes modelos es
similar, salvo el modelo 30/02 que presenta
diferencias muy significativas. En la zona limitada
por la transferencia de masa, para potenciales
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inferiores a 0.6 V, las diferencias entre las curvas de
polarizacion son mayores, siendo el modelo 10/06 el
que mejor comportamiento presenta.

b)

d)

£)

Mass fraction
[ aem®) Hz 2 T &

0.3000 0.1200 0.1800 338.0  12.50
0.6700 0.1180 01720 3958 12.00
0.6400 0.1160 01640 3935 1150
0.8100 0.1140 0.1560 3913 11.00
0.7800 01120 0.1450 383.0  10.50
0.7500 0.1100 0.1400 386.6  10.00
0.7200 0.1080 01320 384.5 9500
0.6500 0.1080 01240 382.2  9.000
0.6600 01040 01160 360.0 £.500
0.6300 0.10z0 01080 37T &.000
0.6000 0.1000 01000 375.5 7500
0.5700 0.3600E-01  0.9200E-01 3732  7.000
0.5400 0.3600E-01  0.6400E-01 371.0 6500
0.5100 0.3400E-01  0.7800E-01 368.8  6.000
04800 0.3200E-01  0.6800E-01 366.5 5500
0.4500 0.3000E-01  0.6000E-01 3643 5.000
0.4200 0.8800E-01  0.5200E-01 362.0 4500
0.3300 0.8600E-01  0.4400E-01 359.8  4.000
0.3800 0.8400E-01  0.3800E-01 357.5 3500
0.3300 0.5200E-01  0.2800E-01 3553 3.000
0.3000 0.8000E-01  0.2000E-01 353.0 2500

Fig. 2. Distribuciones de velocidad en los canales de flujo en
anodo y catodo, densidad de corriente en la membrana: I (A cm-
2.), fraccion masica de hidrogeno en la GDL anddica: H2,
fraccion masica de oxigeno en la GDL catodica: O2, distribucion
de temperatura en la membrana: T (K) y contenido neto de agua
de la membrana: A, para los modelos: a) 04/15; b) 05/12; c)

06/10; d) 10/06; €) 12/05; f) 15/04. Tavg = 0.6 A cm’™.

En la Fig. 2 se muestran las distribuciones de
velocidad en los canales anodicos y catodicos, la
distribucion de la densidad de corriente en la
membrana, I (A cm™), las distribuciones de las
fracciones masicas de hidrégeno y oxigeno en las
GDL anodica y catddica respectivamente, la
distribucion de la temperatura en la membrana, T
(K) y el contenido neto de agua en la membrana,
A (lambda), para los modelos 04/15, 05/12, 06/10,
10/06, 12/05 y 15/04.

Se puede observar que en los modelos con
secciones mas anchas que altas (Cy < Cy) la
distribucion de corriente es menos uniforme y con
valores maximos y minimos menores, la
distribucion de temperatura presenta mayores
gradientes y valores mas altos, y el contenido de
agua en la membrana se mantiene en valores bajos
(2.4 <A <4.2). Esto se produce porque los reactivos
himedos a la entrada llegan perfectamente a las
zonas de reaccion, provocando un aumento de la
densidad de corriente en esa zona. En consecuencia,
el arrastre electro-osmotico es mayor que el flujo
difusional del catodo hacia el anodo, haciendo
disminuir el contenido neto de agua de la membrana
(M) y generando un descenso de la densidad de
corriente a lo largo del canal [4, 12, 13]. En estos
casos, aunque la concentraciéon de hidrogeno y
oxigeno es muy homogénea en toda la superficie
reactiva, la falta de una adecuada hidratacion de la
membrana impide el flujo proténico. En los tres
casos, 04/15, 05/12 y 06/10, a lo largo del canal de
flujo, en los cambios de direccion aparecen zonas
“muertas” con perfil de velocidades reducido. Esto
provoca que en esas zonas la evacuacion del calor
producido sea mdas complicada, produciéndose
aumentos de temperatura local (valores entre 110 °C
y 125 °C) que crean pequelas areas de
deshidratacion en la membrana (A < 2.6). En estas
zonas la conductividad protonica es muy reducida,
aumentando la resistencia Ohmica y, como
consecuencia, reduciendo el rendimiento de la pila.
También se observa que la concentracion de
hidrégeno y oxigeno en esas zonas no disminuye, ya
que no se genera corriente. Ademas de la caida del
rendimiento global de la pila, la aparicion de estos
puntos calientes podria dar lugar a tensiones en la
membrana y reducir el tiempo de vida de la misma.
A medida que la seccién del canal es mas estrecha y
mas alta, el efecto descrito anteriormente es menor.

En cuanto a los modelos con secciones mas altas
que anchas (Cy > Cy), en general la distribuciones
de corriente son mdas uniformes y con valores
maximos y minimos mayores, las distribuciones de
temperatura presentan menores gradientes y valores
maximos y minimos menores (entre un 3% y un
8%), y las distribuciones del contenido de agua en
las membranas se mantienen en valores superiores
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(3.3 < A < 12.8) en comparacién con los modelos
04/15, 05/12 y 06/10.

De los tres modelos analizados: 10/06, 12/05 y
15/04, el modelo 10/06 es el que presenta valores de
intensidad de corriente mayores, aunque el valor
disminuye a lo largo del canal conforme se reduce la
concentracion de reactivos. Las temperaturas sobre
la membrana son mas altas, alcanzandose los 110 °C
en los puntos mas calientes (cambios de direccion).
El contenido neto de agua en la membrana se
mantiene en valores: 3.3 <A <8.4.

Los modelos 12/05 y 15/04 presentan
comportamientos muy similares entre si, con
distribuciones de corriente mas homogéneas pero
con valores entre un 15% y un 20% inferiores al
modelo 10/06; la temperatura en la membrana se
mantiene por debajo de 90 °C y el contenido de agua
en la membrana (5 < A < 12.8) es mayor y presenta
distribuciones mas homogéneas. Estos dos modelos
presentan concentraciones de reactivos a la salida de
la pila superiores a las del modelo 10/06, lo que
indica una pérdida de eficiencia en la utilizacion del
oxigeno. Esto puede ser debido a que los modelos
12/05 y 15/04, por la geometria de sus canales mas
altos y estrechos, presentan una mayor dificultad al
transporte de reactivos hasta la capa catalitica,
reduciendo la reaccidn electroquimica y, por
consiguiente, la densidad de corriente y el
rendimiento global de la pila. Por el contrario, esta
reduccion de la reaccidon electroquimica favorece
una adecuada hidratacion de la membrana y un
gradiente de temperatura menor, lo que ayudaria a
prolongar la vida util de la misma.

4. CONCLUSIONES

Los modelos con secciones mas anchas que altas
(Cy < Cy) presentan distribuciones de corriente
menos uniformes, con valores de intensidad
maximos y minimos menores, distribuciones de
temperatura con mayores gradientes y valores mas
altos, y un bajo contenido de agua en la membrana,
lo que determina un rendimiento global menor.

Por el contrario, los modelos con secciones mas
altas que anchas (Cy > Cy) presentan distribuciones
de corriente mas uniformes, con valores de
intensidad maximos 'y minimos mayores,
distribuciones de temperatura con menores
gradientes y valores mas bajos, y un contenido de
agua en la membrana superior, lo que permite
obtener un mayor rendimiento. De entre estos
modelos, el 10/06 y 12/05 son los que mejor
combinacion de variables presentan, como
demuestran sus curvas de polarizacion.

En la practica, el disefio de una PEMFC a
menudo se reduce al disefio de las placas bipolares,

que a su vez es basicamente el disefio de canales de
flujo. Mejoras en el disefio de los canales de flujo de
las placas bipolares pueden ayudar a alcanzar los
objetivos fijados de costes y de funcionamiento para
la comercializacion de PEMFC.
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1 Introduccion

Los canales de flujo en una PEMFC, que se uti-
lizan para aportar el combustible (hidrogeno) al
anodo y el oxigeno al catodo, estan integrados en
las placas bipolares. Estas son uno de los compo-
nentes clave de una pila de combustible, ya que
realiza diferentes funciones esenciales para el
buen funcionamiento del sistema: servir de soporte
mecanico al stack, mantener separados los dife-
rentes reactantes, distribuir los reactantes a lo lar-
go de la superficie catalizadora, conducir la co-
rriente eléctrica generada o gestionar el agua vy el
calor producidos en el interior de la pila. Algunas
de estas funciones estan mas asociadas a las pro-
piedades fisicoquimicas del material. Otras, en
cambio, estan intimamente ligadas a la geometria
de los canales de flujo [1].

Un disefio apropiado de los canales de flujo de
una PEMFC permitira potenciar las velocidades de
transporte de reactivo en el propio canal asi como
en la GDL (Gas Diffusion Layer) antes de alcanzar
la capa catalitica, donde tiene lugar la reaccion.
También sera beneficioso en la gestion de agua
del catodo, con el fin de que se elimine de forma
adecuada. Ademas, una distribucién homogénea
del gas en el canal de flujo, proporcionara a su
vez, una densidad de corriente homogénea en
toda el area reactiva y, por tanto, una distribucion
uniforme de la temperatura, que ocasionara menos
tensiones mecanicas en la MEA, prolongando la
vida (til de la PEMFC.

Considerando que, a pesar de que el coste total
de fabricacion de los diferentes elementos que
componen una pila de tipo PEM se ha ido redu-
ciendo paulatinamente a lo largo de los ultimos
afos, el coste de las MEASs representa casi el 70%
del coste total de un stack [2], la vida util de la
MEA es una variable importante sobre la que se
puede actuar para aumentar el rendimiento global
del sistema.

Se han realizado diversos estudios sobre el im-
pacto que tienen las diferentes variables geométri-
cas de los canales de flujo en distintos aspectos
del funcionamiento de una PEMFC. Yoon et al.
analizaron el efecto de diferentes configuraciones
de canal/rib en el rendimiento de una PEMFC [3].
Ferng et al. analizaron el efecto de diferentes con-
figuraciones de canales de flujo en una monocelda
de 25 cm? [4]. Sungho Lee eta al. [5] estudiaron el
efecto de diferentes configuraciones de parametros
geomeétricos en el funcionamiento de una PEMFC
con una configuracién de canal simple derecho.
Recientes estudios analizan la influencia de la con-
figuracion de la seccion transversal del canal de
flujo [6,7] y el efecto de la posicion relativa de los
flujos en el anodo y catodo [8,9].

También se han analizado multitud de disefios
diferentes para los canales de flujo de las placas
(tipo pin, canales paralelos en serie, canal en for-
ma de serpentin, canales interdigitados, canales
en espiral, canales integrados con canales de re-
frigeracion, etc.) [10]. Muchos de estos disefios no
permiten una distribucion homogénea de la con-
centracion de los reactivos sobre las capas cataliti-
cas, lo que se traduce en un funcionamiento des-
igual del sistema a lo largo de la MEA.

En este estudio se han analizado dos modelos
geométricos diferentes de canales de flujo: Un
nuevo modelo (Mod #1) con canales de flujo de
tipo HDFF (homogeneous distribution flow field),
basado en un disefio de placa para pila de com-
bustible con camara de distribucidon de reactivo
(Solicitud de patente n°® P201130022) y otro mode-
lo de geometria (Mod #2) con canales de flujo de
tipo SFF (Serpentine Flow Field) como referencia
para hacer una comparativa. El objetivo de este
estudio es comparar los resultados de los analisis
numéricos de ambas geometrias e investigar sobre
la influencia que pueden tener en el rendimiento de
la PEMFC.
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2 Experimental

2.1 Modelo matematico

Se ha utilizado una técnica de volumen de con-
trol basada en un programa comercial, STAR-CD
(version 3.26) junto con el médulo experto para
PEMFC (es-pemf version 2.2) [11] para resolver el
modelo matematico basado en el acoplamiento de
las ecuaciones de la fluidodinamica (CFD) y proce-
sos especificos de transporte y reacciones electro-
quimicas de la PEMFC.

2.2 Geometria y operacion

Los modelos analizados tienen un area reactiva
de 12 cm? y condiciones de funcionamiento idénti-
cas. El modelo Mod #1 se compone de dos unida-
des basicas paralelas que permiten un reparto
previo de los reactivos antes de entrar en la zona
de canales de flujo, donde entran en contacto con
las respectivas zonas cataliticas. El flujo de los
reactivos sobre la MEA es en contracorriente como
se aprecia en la figura 1. El modelo Mod #2, con
canales de flujo de tipo SFF, consiste en un Unico
canal de 1.44 mm? de seccion transversal que re-
corre todo el area reactiva En este modelo, los
flujos en anodo y catodo circulan en paralelo. La
figura 2 muestra el modelo con canales de flujo de
tipo SFF (Serpentine Flow Field) analizado. Los
flujos masicos y las fracciones molares se han
calculado tanto para el ahodo como para el catodo
fijando la densidad de corriente y la estequiometria
(1.2/2.0) a unas condiciones de humidificacion
(100%) y de presion a la salida (1 atm) dadas. La
presion de operacion es una atmésfera y la tempe-
ratura de la pila se ha mantenido constante a 70
°C. En la tabla 2 se representan las condiciones de
operacion de anodo y catodo utilizadas en el anali-
sis numérico de ambos modelos.

Fig. 1. Modelo tridimensional y esquema de funciona-
miento (Mod #1).

Fig. 2. Modelo con canales de flujo de tipo Serpentine
Flow Field (Mod #2).

Tabla 1. Condiciones de operacion.

Anodo (H,)

Coeficiente estequiométrico 1.2
Temperatura de entrada (°C) 80
Humedad relativa (%) 100

Catodo (Aire)

Coeficiente estequiométrico 2
Temperatura de entrada (°C) 70
Humedad relativa (%) 100

Condiciones de operacion

Presion a la entrada (kPa) 101
Presion a la salida (kPa) 101
Temperatura de operacion (°C) 70

3 Resultados

Para investigar la influencia que tienen ambas
geometrias en el rendimiento global de la pila, se
presentan los resultados globales junto con los
datos observados en diferentes variables electro-
quimicas sobre la membrana a 0.6 A-cm™.

La figura 3 muestra las curvas de polarizacion
para ambas geometrias. Aunque para ambos mo-
delos se observan minimas diferencias en el com-
portamiento global, es la geometria con canales de
tipo SFF la que presenta mejor comportamiento.

En las figuras 4, 5, 6, 7 y 8, se presenta la dis-
tribucion de la densidad de corriente en la superfi-
cie de la MEA, el contenido neto de agua en la
membrana (A), el flujo neto de agua por protén a
través de membrana (a), la distribucién de tempe-
ratura en la superficie de la MEA vy las distribucio-
nes de la fraccion masica de oxigeno en la GDL
catodica, respectivamente. En el pié de las figuras
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se indican los valores maximos y minimos para

cada variable y modelo.
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Fig. 3. Curvas de polarizacion y potencia para los mode-
los Mod #1 y Mod #2.
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Fig. 4. Densidad de corriente en la membrana (A-cm'z).
lavg = 0.6 A-cm™. (Mod #1: 1=0.25+0.84 A-cm™, Mod #2:
1=0.3+1 A-cm™)
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Fig. 5. Contenido neto de agua en la membrana (A). layg
= 0.6 A-cm™. (Mod #1: A=5.1+12.4, Mod #2: A=4+15)
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Fig. 6. Flujo neto de agua por protén a través de la MEA
(@). lavg = 0.6 Acm™. (Mod #1: a=0.16e+0.81, Mod #2:
a=0+1.74)
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Fig. 7. Temperatura en la superficie de la membrana (K).
lavg = 0.6 A-cm™. (Mod #1: T=351.7+362.3 K, Mod #2:
T=359.4+400 K)
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Fig. 8. Fraccion masica de Oz en la GDL catédica. layg =

0.6 Acm™.

4 Discusion

El modelo Mod #1 presenta valores de densi-
dad de corriente maximo y minimo menores que el
Mod #2. En la primera unidad basica se observa
que la densidad de corriente es mayor en las zo-
nas bajo rib que en la zona de canales. El conteni-
do neto de agua en la membrana (A) también es
mayor en estas zonas. Esto es debido a que la
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evacuacion del calor producido por la reaccion en
la zona catalitica es mas rapida a través del mate-
rial de la placa que a través del canal de flujo. Por
tanto, la temperatura en la superficie de la MEA
bajo los ribs es menor que bajo los canales.

El contenido de agua en la membrana esta di-
rectamente relacionado con la conductividad
proténica de la MEA, de tal manera que un conte-
nido de agua alto conlleva una conductividad
proténica alta. Asi, en las zonas bajo ribs la con-
ductividad proténica es mayor, donde el flujo neto
de agua por protén (a) también es mayor, reflejan-
do que el en transporte de agua el efecto de arras-
tre electro-osmotico es predominante.

En la segunda unidad basica del Mod #1 se
observa una zona con valores bajos de densidad
de corriente que reflejan un menor arrastre electro-
osmético (valores bajos del parametro a). En esta
zona, el alto contenido de agua en la MEA junto
con los valores de densidad de corriente bajos
podrian indicar la aparicién de “flooding”.

El modelo Mod #2 presenta valores de densi-
dad de corriente maximo y minimo superiores pero
una distribucibn menos homogénea. En la zona
cercana a la entrada se refleja una gran actividad
electroquimica, con valores de densidad de co-
rriente, temperatura, contenido de agua (A), flujo
neto de agua por proton (a) elevados, aumentando
el rendimiento local. Esto puede ser debido a la
coincidencia de las maximas concentraciones de
hidrégeno y oxigeno a la entrada en un modelo
con flujo paralelo.

A medida que se avanza en el recorrido del ca-
nal, todas las variables anteriormente menciona-
das presentan valores cada vez mas bajos como
consecuencia de la disminucion de la actividad
electroquimica. Esta disminucion tiene su origen
en el descenso de la fraccidn masica de oxigeno
en el catodo.

5 Conclusiones

El modelo Mod #1 presenta menores valores
de intensidad de corriente que el modelo Mod #2.
Por el contrario, las distribuciones de intensidad de
corriente, contenido de agua (A), flujo neto de agua
por protén (a) y temperatura son mas homogéneas
en el modelo Mod #1. Las variaciones en la densi-
dad de corriente causan variaciones locales en la
temperatura (facilitando la aparicion de puntos
calientes), en la concentracion de agua y en la
conductividad de la membrana. Estas inhomoge-
neidades causan tensiones mecanicas en el sis-
tema que podrian ser la causa de la reducciéon de
la vida util de la MEA.

La caida de presién calculada en el catodo es
mucho menor en el modelo Mod #1 que en el Mod
#2 y este exceso de presion dentro de la pila tam-
bién puede producir tensiones en las placas bipola-
res, juntas, GDLS y MEA, haciendo necesaria mas
energia para la bomba de impulsion en el catodo.

La nueva geometria del modelo Mod #1 optimi-
za el rendimiento, la eficiencia y aumenta la durabi-
lidad de la MEA frente a la geometria con canales
del tipo SFF.
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