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Resumen

En el siguiente trabajo se presenta un estudio de dindmica de fluidos computacional sobre
el fenémeno de transporte de masa que se lleva a cabo en una celda de combustible. Con tal
estudio se determinaron parametros de operacion y de diseio que mejoran el desempeno de
la celda. Para lograrlo, se realizé una evaluacion numérica en términos de presién de cinco
modelos computacionales 3D de celdas de combustible (serpentin, serpentin triple, espiral,
conectado e interdigitado) y se encontré el diseno mas eficiente. Asimismo, se pudo conocer
la distribucion de los gases en el interior de la celda, el cual es un factor importante para el
analisis de transporte de masa. También, se realizé6 un anélisis de humedad en los flujos de
alimentacion de la celda para determinar el porcentaje de humedad que estos deben tener
para mantener condiciones adecuadas de hidrataciéon en la membrana y obtener una maxima
densidad de corriente. De la misma forma, se realizé un estudio con diferentes concentraciones

de oxigeno para el flujo del catodo.

Dentro de los resultados se obtuvieron contornos de presién para cada configuracion de
canales. El diseno que mostré mejores resultados fue el interdigitado. Para el andlisis de
humedad se obtuvieron contornos de concentracion de agua y de densidad de corriente para
la interfase capa catalizadora/membrana del catodo. En este andlisis se pudo estimar que no
es necesario tener una concentracion alta de agua en los gases de alimentacion para un fun-
cionamiento 6ptimo de la celda, un porcentaje de agua del 30 % para el 4nodo y del 5 % para el
catodo pueden ser suficientes como para mantener a la membrana lo suficientemente hidratada
y obtener una densidad de corriente considerable. Para el andlisis de concentracién se obtu-
vieron contornos de concentraciéon de oxigeno y de densidad de corriente. Estos mostraron que
una concentracién mas alta de este gas en el flujo de alimentacion del catodo sera reflejada

positivamente en las curvas de polarizacion de la celda.

Por 1ltimo, cabe mencionar que los resultados de las simulaciones fueron comparados con
datos experimentales obtenidos a condiciones estandares, logrando una adecuada correlacion

entre ellos.



Capitulo 1

Introduccion

1.1. Aspectos Generales

Los combustibles fésiles como el carbén, el petréleo y el gas natural son las principales
fuentes de energia de las cuales dependemos en gran medida. Sin embargo, en los tltimos
anos se ha visto de una manera mas clara el agotamiento de estos recursos, principalmente
el petroleo. Asi también es evidente que la produccién, transporte y consumo de estos com-
bustibles ha provocado fuertes problemas ambientales y politicos en muchos paises durante
la dltima década. Por ello ha surgido la necesidad de reemplazar la economia actual de com-
bustibles fésiles por una economia de un combustible limpio; tal como lo es ”el hidrogeno”,
el cual ademas de ser mucho mas eficiente que otros energéticos, de ser usado en las celdas
de combustible reduciria grandemente los problemas de contaminacion que se tienen en la
actualidad. [1]

El hidrégeno se produce por diferentes métodos; gasificacién de biomasa, procesos termo-
quimicos, foto-electroquimicos, biolégicos y por medio de la electrélisis; siendo este tltimo el
método principal para obtenerlo a partir del agua. Asi también se encuentra en la mayoria de

los compuestos organicos y se produce por medio del procesamiento de otros combustibles.

Por otra parte, las celdas de combustible "un componente dominante en la economia del
hidrogeno” generan electricidad a partir de una reaccion electroquimica, combinan hidrégeno
y oxigeno sin ninguna combustién. Una de sus caracteristicas mas relevantes es que no se
agotan ni requieren carga y produciran energia en forma de electricidad y calor mientras se le
provea combustible. Tales caracteristicas la han convertido en una de las mejores alternativas
para reemplazar a los motores de combustion interna en el sector transporte y en algunas

aplicaciones portatiles.



Atn existen desafios claves en la transicién hacia una economia de hidrégeno. La necesidad
de una infraestructura para la produccion y distribucion necesita ser estabilizada, asi como el
desarrollo de sistemas econémicos para el almacenamiento de hidrégeno. De igual manera las
celdas de combustible necesitan tener una larga vida 1til, ser econémicas y de gran potencia

como los actuales motores de combustién interna. [2]

Las nuevas mejoras y beneficios costo-efectivos de los disenos actuales de celdas de com-
bustible requieren de avances rapidos, incluyendo los modelos computacionales ya que el
acercamiento experimental de tipo prueba y error es de cierta forma lento y costoso. El de-
sarrollo de nuevos modelos de celdas de combustible requiere del esfuerzo de diversos grupos
de cientificos e ingenieros para entender los aspectos fisicos y quimicos involucrados en su
funcionamiento; el desarrollo de algoritmos para la modelaciéon, la optimizacién de disenos y

lo experimental para validar resultados. [3]

Hoy en dia los métodos computacionales que existen para el modelado de las celdas de
combustible han mejorado lo suficiente como para poder predecir y estudiar todos los proce-
sos y fendmenos que ocurren en estos dispositivos. Su gran precision junto con los modelos

matematicos estd impulsando rapidamente al desarrollo de nuevos disenos de celdas de com-
bustible.

1.2. Problematica Actual en el Desarrollo de las Celdas

de Combustible

Los principales obstaculos para el desarrollo/comercializacién de las celdas de combustible
son el alto costo de los materiales, la falta de infraestructura y sus costos de produccion. Para
superarlo es necesario del desarrollo de nuevas técnicas de fabricacién y la optimizacién de
sus componentes, lo cual se lograra sélo hasta que se tenga un conocimiento claro de los fun-

damentos fisicos y quimicos de los procesos involucrados en su funcionamiento.

Por ejemplo, uno de los problemas que se presentan al hacer pruebas experimentales en
las celdas de combustible, es analizar detalladamente todos los procesos que ocurren en su
interior cuando ésta se encuentra en operacion. Hacer mediciones in situ resulta casi imposi-
ble debido a la naturaleza compacta de la celda y al entorno altamente reactivo bajo el cual
opera; esto ha llevado a que se tenga que recurrir a otras formas de andlisis para obtener
informacion detallada sobre los procesos. Dos de éstas son la modelacién y la simulacién; que
actualmente son técnicas con las que se ha podido tener una mejor comprension del transporte

de agua/especies, control térmico y de la optimizacién de los disefios de la celda.



Sin embargo, la modelacién de celdas de combustible se ha convertido en un gran reto para
la investigacion, puesto que los fenémenos de transporte que ocurren en ella involucran flujos
multi-componentes, multi-fase y multi-dimensionales, transferencia de masa y de calor junto
con las reacciones electroquimicas, ademas de que se llevan acabo en geometrias irregulares,

incluyendo los medios porosos.

Se han realizado varios estudios para conocer la influencia de algunas variables que estan
directamente relacionadas con el desempeno de la celda pero se han hecho de una manera
muy concreta, ya sea por la falta de infraestructura o la falta de recursos necesarios para
la evaluacién de estos parametros; lo cual ha llevado a que ain se tenga un conocimiento

limitado de los procesos que ocurren en ella. [3]

En la udltima década se han elaborado una gran variedad de modelos computacionales
que van desde los modelos uni y bi-dimensionales hasta los modelos bifésicos en 3D [4]-[11].
Pero a pesar del rapido progreso en la elaboracion de estos, no ha habido un gran avance
en cuanto a la validacion con los resultados reales; debido principalmente a la falta de datos

experimentales sobre la distribucion local de especies y la densidad de corriente en la celda.

Sin embargo, también hay que saber que la mayor parte de las validaciones de estos modelos
han sido realizadas enfocandose al funcionamiento general de la celda, mediante las curvas
I-V. Por lo que muchas publicaciones han mostrado buena aproximacién entre las curvas
"simuladas” y las obtenidas experimentalmente [12]-[16]; lo cual ha sido de gran ayuda para
entender el desempeno de la celda pero no es suficiente para validar un modelo computacional,
particularmente para los modelos 3D puesto que una gran cantidad de pardametros y procesos

se encuentran involucrados en el funcionamiento de la celda.

1.3. Justificacion

En la literatura se han reportado diversos estudios sobre las celdas de combustible; sin
embargo, la mayoria de ellos estan enfocados hacia estudios electroquimicos en los electrodos,
estudios de balance de agua, desempeno de médulos operacionales, desarrollo de nuevos ma-
teriales, etc. [17]-[20]. Por lo que se ha mostrado poco interés en aspectos relacionados a la
dinamica de fluidos, debido a la dificultad que se ha tenido para elaborar cédigos que involu-
cren la parte de dinamica de fluidos y la de los procesos electroquimicos, pero actualmente con
los avances tecnolégicos y el desarrollo de nuevos codigos ya resulta factible modelar celdas
de combustible en 3D.



Dentro de los trabajos méas importantes que se han realizado utilizando las técnicas de
dindmica de fluidos computacional (CFD) estan los de T. Berning, N. Djilali y K. W. Lum,
J.J. McGuirk [21, 22] los cuales hicieron un estudio sobre el efecto de algunas variables opera-
cionales en la celda y un andlisis paramétrico en los difusores de gas, membrana y ancho de los
canales. Sin embargo, estos trabajos se limitaron a modelos 3D de un solo canal; lo cual para
algunos casos es aceptable por las consideraciones que se tomaron en cuenta y que ademés
se aproximan a los resultados experimentales; pero la importancia de hacerlo actualmente
para un modelo de celda completa nos llevaria a tener resultados mas reales y cercanos a lo
experimental; siendo esto necesario para el diseno y desarrollo de estos sistemas. Asi también,
los estudios paramétricos de CFD realizados sobre los componentes de la celda también han
sido muy pocos [7, 22, 23]|. Generalmente se han hecho sélo para un compartimiento y para
el difusor del lado del catodo; por lo que hacer un estudio detallado sobre las propiedades
de cada componente es indispensable para determinar parametros que puedan aumentar la

eficiencia de la celda.

En cuanto a los estudios de CFD para las configuraciones de canales en las celdas de com-
bustible tipo PEM (membrana intercambiadora de protones) no se ha reportado ninguno para
el tipo de configuracién de la celda experimental FElectrochem (EFC05-01SP); por lo que la
elaboracion de un modelo computacional 3D es requerida, ya que las pruebas experimentales
necesarias para realizar un anélisis completo de su funcionamiento y optimizacién resultan
lentas y costosas. De ésta forma y con la ayuda de tal modelo se podran realizar pruebas
de simulacion que se desarrollen bajo las mismas condiciones de operacién de la celda Elec-
trochem, incluyendo las caracteristicas de sus componentes. Asi también, se podran realizar
estudios de los procesos que ocurren en el interior de la celda de combustible, tales como los

procesos de transporte de masa, los cuales son un factor determinante para el buen desempeno
de la celda.

También, cabe mencionar que los resultados experimentales obtenidos por E. Valenzuela
[24], seran tomados como referencia para validar los resultados de la simulacién, puesto que

se conocen las condiciones en que se realizaron las pruebas experimentales.

Con la ayuda de estos resultados y el uso de las técnicas de CFD, se llevara a cabo el
estudio de transporte de masa en la celda de combustible, el cual consistird en un analisis
de la distribucion de gases sobre la capa catalizadora, evaluando en términos de presion las
configuraciones basicas de canales y determinando asi la forma mas adecuada de distribucion

de flujo en esta interfase para un desempenio éptimo de la celda.



Asi también, se realizara un estudio detallado del efecto que tiene un cambio en la humedad
de los gases sobre el nivel de hidrataciéon de la membrana y la densidad de corriente que es
obtenida de la celda. De la misma forma, se realizard otro estudio para conocer el efecto
de utilizar diferentes concentraciones de oxigeno en el flujo de aire que es alimentado en el

catodo.

1.4. Objetivo General

Realizar un estudio de dinamica de fluidos computacional para el andlisis del transporte
de masa en la celda de combustible tipo PEM y con él determinar pardametros de operacion

y de diseno que mejoren su desempeno.

1.4.1. Objetivos Especificos

1. Evaluar en términos de presién las configuraciones basicas de canales de la celda de
combustible para encontrar un diseno que distribuya uniformemente los gases sobre la

capa catalizadora.

2. Determinar mediante un andlisis numérico y de contornos de concentracion el porcenta-
je de humedad que deben tener los flujos de alimentacion de la celda para mantener

hidratada la membrana y obtener una maxima densidad de corriente.

3. Realizar un andlisis numérico para conocer el efecto que causa el uso de diferentes

concentraciones de oxigeno en el flujo de aire del catodo.

1.5. Alcance

La obtencién de un diseno optimizado de canales de flujo de gases en una Celda de Com-
bustible tipo PEM mediante el andlisis realizado por simulacién, de los parametros funda-

mentales de transporte de masa que controlan el funcionamiento de la Celda.

1.6. Hipdtesis

Las pérdidas por los efectos del transporte de masa que ocurren en la celda de combustible
son reducidas utilizando un diseno apropiado de distribuidor de flujo en los platos bipolares
y seleccionando adecuadamente las condiciones y variables de operacion a las cuales los flujos

de gas son alimentados a la celda.



Capitulo 2

Fundamentos Teoricos

2.1. Aspectos Termodinamicos y Electroquimicos de la

Celda de Combustible

Para entender los principios basicos que rigen las operaciones de las celdas de combustible,
se presenta en este capitulo una descripcion general de los procesos que ocurren en estos sis-
temas, como afectan los cambios en las condiciones de operacién durante su funcionamiento y
el impacto de las variables, tales como temperatura, presion y concentracién de los gases den-
tro de la celda. Asi mismo, se presentan aspectos sobre la dinamica de fluidos computacional,

las ecuaciones gobernantes y el método utilizado para la discretizacion de las ecuaciones.

Como primer paso para conocer el funcionamiento de una celda de combustible se va a
definir como un sistema ideal en el que no habra pérdidas ni ganancias de ningiin tipo pero

que servira para comprender las situaciones reales en las que trabajan estos dispositivos.

2.1.1. Funcionamiento Ideal

El funcionamiento ideal de la celda de combustible estd definido por el potencial de Nernst,
representado como: “Potencial de Celda” que es la capacidad que tiene un material para
desprender electrones. La ecuacién de Nernst (ec. 2.1) nos da una relacién entre el potencial
ideal estdndar (E£°) para la reaccién de la celda y el potencial de equilibrio (F) a diferentes
temperaturas y presiones parciales de los reactantes y productos. Una vez que las condiciones
del potencial ideal estandar son conocidas, el voltaje ideal puede ser determinado a diferentes
temperaturas y presiones a través de estas ecuaciones. De acuerdo a la ecuacién de Nernst
para la reaccién del hidrogeno, el potencial ideal de la celda a una temperatura dada puede
aumentar si la presion de operacion de los reactantes es alta y asi mejorar el funcionamiento

de la celda.



De acuerdo a la ecuacién de Nernst (ec. 2.1) para la reaccién del hidrégeno, el potencial
ideal de la celda a una temperatura dada puede aumentar si la presion de operaciéon de los

reactantes es alta y asi mejorar el funcionamiento de la celda.

Reaccion de la Celda Ecuacion de Nernst
1 RT Py, - PY?
Hs 4+ -0 H,O E=F+—"—.|n|—=""=2 2.1
2+ 52 = M + op " ( Pro (2.1)

El potencial ideal estdndar (£°) de una celda de combustible de Hy/Os es 1.229 volts
con agua liquida como producto y 1.18 para gas. El potencial de la celda también puede
ser expresado como el cambio de la energia libre de Gibbs para la reaccién del hidrégeno y
oxigeno. Se mostrard més adelante que el cambio de la energia libre de Gibbs aumenta cuando
la temperatura de la celda disminuye y que el potencial ideal de la celda es proporcional al

cambio en la energia libre de Gibbs estandar.

La figura 2.1 muestra la relaciéon de E° con la temperatura de la celda. El potencial ideal
corresponde a una reaccion donde el agua como producto esta en forma de gas. Por lo tanto,
E° es menor que 1.229 volts a condiciones estandar cuando consideramos como producto agua

en estado gaseoso. [25]
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Figura 2.1: Potencial Ideal de la Celda de Combustible en funcién de la Temperatura.

El voltaje ideal para una celda de combustible tipo PEM a una temperatura de 353 K es
de 1.17 V.



2.1.2. Funcionamiento real e irreversibilidades

En una celda de combustible solamente se obtiene trabajo ttil cuando una cantidad ra-
zonable de corriente eléctrica es inducida, pero el potencial actual de la celda disminuye desde
su potencial de equilibrio debido a las pérdidas irreversibles que se muestran en la figura 2.2.
Las pérdidas, llamadas comtinmente como polarizacién, sobrepotencial o sobrevoltaje (1) se
originan principalmente por tres causas: (1) Activacion (1qe), (2) Resistencia Ohmica (1opn)
y (3) Concentracion (7eone). Estas pérdidas hacen que el voltaje real (V) de la celda sea menor

que su potencial de equilibrio, F. Quedando la siguiente ecuacién 2.2:

V=F- Nact — MNohm — Neone (22)
1.25
_-____-----_--_T-__-;Q__'
_ Voltaje ideal 1.2 V
— 1.00
- Sobrepotencial Total
k) N\ = Sobrepotencial
% 0.75 CD por activacién
>}
=
% ool i
—~ 050 Sobrepotencial
= 3 ®6hmico
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@
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nc_' 0.25 ® concentracion
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Figura 2.2: Curva de polarizacién ideal/real para una celda de combustible

El sobrepotencial de activacion provoca una caida de voltaje por la lenta reaccion que se
lleva a cabo en la superficie de los electrodos. El sobrepotencial éhmico varia directamente
con la densidad de corriente, incrementandose sobre todo el rango de corriente debido a que
la resistencia de la celda permanece esencialmente constante. El sobrepotencial por concen-
tracion también ocurre sobre todo el rango de densidad de corriente, pero estas pérdidas sélo
llegan a ser considerables a altas densidades de corriente donde llega a ser dificil suministrar

suficiente flujo de hidrégeno a los sitios de reaccién. [25]

Otro fenémeno importante que se presenta poco antes del sobrepotencial por activacion
es el "Efecto Crossover” que ocurre cuando el hidrégeno se distribuye sobre la capa catalitica
de una celda de combustible tipo PEM; aqui una cantidad de gas reacciona en el anodo

y libera un par de electrones por molécula de H, pero otra cantidad pasa internamente a



través de la membrana sin ningin cambio y las moléculas de hidrégeno se disocian hasta el
catodo combinandose con el oxigeno que estd presente, desperdiciando asi dos electrones que
pudieron haber sido aprovechados en un circuito externo. Este efecto tiene gran influencia en

las corrientes internas de la celda de combustible tipo PEM. [2]

Sobrepotencial por Activacion

Esta presente cuando la velocidad de una reaccién electroquimica en la superficie de un
electrodo es controlada por la lenta cinética del electrodo. En otras palabras el sobrepotencial
por activacién estd directamente relacionado con las velocidades de las reacciones electro-
quimicas. En este sentido existe un parecido entre las reacciones quimicas y electroquimicas
en las que ambas involucran una barrera (energia de activacién) que debe ser superada por

las especies reactantes.

La caida de voltaje debida al sobrepotencial por activacién normalmente se expresa por

una ecuacién semi-empirica, llamada ecuacién de Tafel (ec. 2.3).

RT 1
_ . = 2.
Mact ank’ In <i0 > ( 3)

donde « es el coeficiente de transferencia de carga para la reaccion del electrodo e 7y es la

densidad de corriente de intercambio.

Las grificas de Tafel (figura 2.3) dan un mejor entendimiento visual del sobrepotencial de
activacion de una celda de combustible. Ellas son usadas para medir la densidad de corriente
de intercambio (dada por la interseccién de 7, = 0 la cual es una medida de la méxima
corriente que puede ser extraida a un sobrepotencial despreciable) y el coeficiente de trans-

ferencia (de la pendiente).

La forma mas usual de la ecuacién de Tafel que puede ser facilmente expresada por una

grafica de Tafel es la ecuacion 2.4:

Nact = a + b -logi (2.4)

donde a = (—2.3RT/anF') log ig y b = (2.3RT'/anF’). El término b es conocido como pen-
diente de Tafel y se obtiene de la pendiente de una grafica de 7,. como una funcién de In i. La
pendiente de Tafel para una reaccién electroquimica es aproximadamente de 100 mV /déca-
da (log de la densidad de corriente) a temperatura ambiente. Asi un incremento de 10 veces

en la densidad de corriente causa un incremento de 100 mV en el sobrepotencial de activacion.



De manera opuesta, si la pendiente de Tafel es de s6lo 50mV /década, entonces el mismo
incremento en la densidad de corriente produce un incremento de 50 mV en el sobrepotencial

de activacion.[25]
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Figura 2.3: Representacién de una grafica de Tafel

Sobrepotencial Ohmico

El Sobrepotencial Ohmico ocurre debido a la resistencia de flujo de iones en el electrolito
y la resistencia de flujo de electrones a través de los electrodos. Las pérdidas ohmicas son
dominantes en el electrolito y son reducidas por la disminucién en la separacion de los elec-
trodos y el incremento de la conductividad iénica del electrolito. Debido a que el electrolito y
los electrodos de la celda cumplen la ley de Ohm, las pérdidas éhmicas pueden ser expresadas

por la ecuacién 2.5:

Tlohm = 1R (25)

donde i es la corriente que fluye a través de la celda y R es la resistencia total, la cual incluye

la resistencia electronica, ionica y de contacto.

Las pérdidas en esta region han sido sucesivamente reducidas mediante la humidificacion
de los gases reactantes, especialmente en el &nodo y empleando membranas con espesores muy
finos, con baja resistencia i6nica y al transporte de agua [26]. En la actualidad se trabaja en
la busqueda de capas difusoras de gas y materiales para los colectores de corriente que tengan

altas conductividades eléctricas.
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Sobrepotencial por Concentracion

Cuando un reactivo es consumido en el electrodo debido a una reacciéon electroquimica,
hay una pérdida de potencial debido a la imposibilidad de mantener una concentracién ini-
cial del fluido en los sitios cercanos a los sitios de reaccién. Algunos procesos que pueden
contribuir al sobrepotencial por concentracién son: una baja difusiéon de gas en el electrodo
poroso, solubilidad de los reactivos y productos dentro y fuera del electrolito hacia los sitios

de reaccion.

Tanto el oxigeno como el hidrégeno que son suministrados a la celda pueden disminuir
su concentracién en la cercania de los electrodos en la medida que estos sean consumidos
por la reaccion, estas caidas de presién estan relacionadas con la forma en que la corriente es
extraida desde la celda y a factores fisicos relacionados con la eficiencia de la circulacién de los
gases en la estructura de los electrodos, asi como la rapidez con que pueden ser reemplazados
por los sistemas de suministro. El efecto de este cambio en la presién de los gases reactivos

se puede apreciar en la ecuacién de Nernst (ec. 2.1).

Para determinar el sobrepotencial por concentracion en una celda de combustible tipo
PEM se tiene que recurrir a la primera ley de Fick de la difusién. Esta nos dice que la tasa
de transporte de masa para la superficie de un electrodo puede ser descrita en la mayoria de

los casos por (ec. 2.6):

. nFD(CB—Cs)
‘T 5

(2.6)

donde D es el coeficiente de difusion de las especies reactantes, C'z es su concentracién en
el seno de la interfase, Cs es su concentracién en la superficie y 9 es el espesor de la capa
difusora. La corriente limite 77, es una medida de la maxima tasa a la cual un reactante puede

ser suministrado a un electrodo y ocurre cuando Cs = 0.

FD
i = "503 (2.7)

Manipulando apropiadamente las ecuaciones 2.6 y 2.7, tenemos que:

Cs -~ (2.8)
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Y la ecuacion de Nernst para especies reactantes en condiciones de equilibrio o cuando la

corriente no esta fluyendo, es (2.9):

RT
Ei:(] = EO + niF ln CB (29)

Cuando la corriente fluye, la concentracion en la superficie es menor que la concentracion
en el seno y la ecuacién de Nernst se convierte en (2.10):
RT

E=FE"+—1 2.1
+7”LF HCS ( 0)

La diferencia de potencial (AE) producida por un cambio de concentracién en el electrodo

es llamada sobrepotencial por concentracion, (ec. 2.11):

RT Cg

AE = conczi1 ~
L nkF HOB

(2.11)

Si sustituimos la ecuacién 2.8 en 2.11 tenemos que el sobrepotencial por concentracion es

dado por la ecuacién 2.12:

RT )
conc = -1 1—— 2.12
L nkF n( ZL> ( )

En este andlisis de sobrepotencial por concentracion, el sobrepotencial de activacion se
desprecia. La reaccién de transferencia de carga tiene una densidad de corriente tan alta que
el sobrepotencial de activacién es despreciable en comparacién con el sobrepotencial por con-

centracion.

Ademas existe una densidad de corriente limite, ¢, a la cual la densidad de corriente 7 no
podra superar independientemente de que aumente el suministro de combustible, por lo que

es una medida de la maxima velocidad de suministro del reactivo hacia el electrodo.

Este fenémeno es especialmente severo para el catodo de una celda, el oxigeno es retenido
debido a la presencia de agua liquida dentro de la estructura porosa del electrodo y sobre la
superficie catalizador-membrana y actiia como una barrera adicional al transporte de oxigeno
hacia los sitios de reaccién. Minimizando estas pérdidas podemos prolongar la region 6hmica,

obteniendo asf una mayor densidad de potencia. [27]
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Para saber como se reflejan graficamente las pérdidas por concentracion en durante la

operaciéon de la celda de combustible se hara lo siguiente:

La ecuacién 2.12 puede escribirse como

av = B, (1 - Z) (2.13)

que es el cambio en el voltaje debido a las perdidas por transporte de masa (ec. 2.13).

Agrupando el término RT'/2F en una constante B y considerando que este tipo de pérdida
ocurre solo en un electrodo, se tiene que el voltaje de operacién en la celda de combustible es
(ec. 2.14):

AV:E+B-1n(1—,’) (2.14)

L

Para valores apropiados de las constantes, E = 1.2volts, B = 0.016 volts y 7, = 1000 mA,

se obtiene la grafica de la figura 2.4.

1.2§
7 1.00 B=0.016 voits
)
2
@
3 075
8 —— B=02volts
o}
.g -
o 0.50:
g
o
> L
0.25 |-
0.00-|||=‘||\\=||\|- |||||
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25

Densidad de Corriente (Alcmz)

Figura 2.4: Efecto de la caida de voltaje debido a las pérdidas de transporte de masa en un electrodo

para dos valores diferentes de la constante B.

Donde la no-linealidad de esta funcién, cuando se usa el valor tedrico de B, es clara. En
la practica la desviacién de pérdida por transporte de masa no es tan repentina y se podrian

suponer valores mas altos de B, como se ve en la segunda curva de la figura 2.4.
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Esto es porque los cambios en la concentracién y presién parcial también afectan las
pérdidas por activacién (debido a que la densidad de corriente de intercambio i, es reducida).
Esto puede ser modelado haciendo B mas grande que el valor tedrico. Sin embargo, es claro
que una vez que la densidad de corriente alcanza el valor limite en un electrodo, el voltaje
cae rapidamente a cero. Esto quiere decir que la ecuacion 2.14 da una buena representacion

de la caida de voltaje por el transporte de masa. [2]

2.1.3. Energia Libre de Gibbs

Para explicar por qué las celdas de combustible han atraido tanto la atencién desde el
punto de vista de la eficiencia es necesario considerar algunos aspectos termodinamicos sim-
ples. Uno de ellos es la Energia Libre de Gibbs (AG); que es simplemente la energia quimica
contenida por un material o la energia disponible para realizar un trabajo externo. En las
celdas de combustible este trabajo externo es el que involucra el movimiento de electrones

por un circuito externo.

El méximo trabajo eléctrico (Wy;) que se puede obtener en una celda de combustible
operando a presién y temperatura constante es dado por el cambio en la energia libre de

Gibbs (AG) o la reaccién electroquimica,

(W) = (AG) = —nFE (2.15)

donde n es el nimero de electrones que participan en la reaccién, F' es la constante de Faraday
y E es el potencial ideal de la celda. Si se considera el caso de los reactantes y productos para

condiciones estandar,

AG® = —nFE° (2.16)
donde el superindice (°) se refiere a las condiciones estandar o de referencia de (25°C y 1 atm).

Para una celda de combustible, el trabajo maximo disponible esta relacionado con la ener-

gia libre de reaccion (ec. 2.17),

AG, = AH, — TAS, (2.17)

donde la diferencia entre AG, y AH, es proporcional al cambio en la entropia (AS,). La maxi-
ma cantidad de energia eléctrica disponible es AG,., y la energia disponible térmica es AH,..

La cantidad de calor que es producido por una celda de combustible operando reversiblemente

es TAS,. [25]
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2.1.4. Eficiencia de la Celda

La eficiencia térmica de un dispositivo de conversiéon de energia (ec. 2.18) se define como
la cantidad de energia 1util producida relativa al cambio en la energia quimica almacenada

(energfa térmica) que ocurre cuando el combustible reacciona con el oxidante.

Energia dtil

£ = —nergua ute (2.18)
AH

El proceso de una maquina de combustién interna es térmico, mientras que el proceso

de una celda de combustible es electroquimico. Las diferencias entre estos dos métodos de

produccién de energia 1til son la raiz del punto de comparacién de la eficiencia.

En el caso de un convertidor electroquimico, el cambio en la energia libre de Gibbs, AG,
de la reaccién esta disponible como la energia eléctrica 1util a la temperatura de conversion.
Entonces, la eficiencia () ideal de una celda de combustible (ec. 2.19), operando irreversible-

mente es:

AG

ST Am

(2.19)

La eficiencia de una celda de combustible estd basada en el cambio de la energia libre

estandar para la reaccion 2.20:

1

donde el agua producida se encuentra en forma liquida. A las condiciones estandar de 25°C' y
1 atmésfera de presién, la energia quimica (AH = AH, en la reaccién de hidrégeno/oxigeno
es 286 kJ/mol y la energia libre disponible para obtener trabajo ttil es de 237.3 kJ/mol. Asi,
la eficiencia térmica (ec. 2.21) de una celda de combustible ideal operando reversiblemente

con hidrégeno y oxigeno puro a las condiciones estandar seria:

237.1
ideal — = U. 2.21
Sideal 585 3 0.83 (2.21)

La eficiencia real de una celda de combustible puede ser expresada en términos del voltaje
de operacién de la celda y el potencial ideal. El voltaje real de la celda es menor que su
potencial ideal debido a las perdidas asociadas a los sobrepotenciales y a las pérdidas 6hmicas
de la celda.
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Entonces, la eficiencia térmica puede ser escrita en términos del voltaje de celda (ec. 2.22).

‘= Energia itil _ Potencia util  Veeaq - Corriente (0.83)(Veelda) (2.22)
a AH  AG/0.83  Vigew - Corriente/0.83 Videal '

Como se mencioné anteriormente, el voltaje ideal o potencial ideal estandar de una cel-
da de combustible operando reversiblemente con hidrégeno y oxigeno puros y a condiciones
estandar es de 1.229 volts.

Y la eficiencia térmica de una celda operando a un potencial real V,.4,, basada en el alto

valor energético del hidrégeno, estd dada por (ec. 2.23):

gideal =0.83- ‘/celda/‘/ideal =0.83- ‘/celda/1~229 = 0.675 - chelda (223)

Una celda de combustible puede ser operada a diferentes densidades de corriente. El voltaje
de la celda correspondiente determina su eficiencia. Disminuciones en la densidad de corriente
incrementa el voltaje y por lo tanto su eficiencia. Algo que se debe tomar en cuenta cuando la
densidad de corriente disminuye, es el drea activa de la celda; la cual debe incrementarse para
obtener la cantidad de potencia necesaria. De esta manera, disenar celdas de combustible con
altas eficiencias provoca que el costo de producciéon aumente, pero que el costo de operacién

disminuya. [24]

2.2. Fenomenos de Transporte en la PEMFC

Dentro de la celda de combustible tipo PEM se llevan a cabo diferentes procesos que in-
fluyen considerablemente en su desempeno y uno de ellos es el transporte de masa acoplado a
las reacciones electroquimicas. Este proceso a su vez, tiene un fuerte impacto en dos aspectos
operacionales de la celda: a) La distribucién de agua en su interior, b) las limitaciones de
transporte de masa [28, 29] y la eficiencia con que se llevan a cabo dependeré directamente de

los componentes que la conforman y de las condiciones de operacion en las que trabaja la celda.

La distribucién adecuada de agua en su interior garantiza que la membrana quede com-
pletamente hidratada y mantenga una buena conductividad idénica, lo cual se ve reflejado en
la densidad de corriente que puede ser obtenida; por otro lado, una mala distribucién de agua
provoca en el lado del catodo la obstruccion de poros del difusor por medio de gotas de agua
y estas traen como consecuencia el bloqueo del gas para que fluya desde los canales del plato

bipolar hasta las zonas cataliticas del electrodo.
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A continuacién se muestran esquemadaticamente los procesos de transporte de masa y al-

gunos parametros que intervienen en el funcionamiento de la celda:

P = presiéon C = concentracion ¢ = espesor del difusor
T = temperatura = permeabilidad € = porosidad
H = humedad relativa «a = arrastre osmotico A = contenido de agua
ANODO CATODO
- - - B L
- Hp —2H* + 2er % 0z 4 2H'+ 26— H; 0 Y

(6, & k) (& & k)

DIFUSION DIFUSION

. W 5
\Hzo/ X)

TRANSFERENCIA DE CALOR —

{conduccion, conveccion)

) TRANSPORTE DE MASA TRANSPORTE DE MASA (K)

Figura 2.5: Transporte de masa en la celda y variables involucradas en el proceso.

2.2.1. Variables de Operacion en la PEMFC

Como se observa en la figura 1, el funcionamiento de las celdas de combustible como muchos
otros sistemas es afectado por las variables de operacién (presién, temperatura, composicién
de los gases, consumo de los reactantes, etc); asi como algunos factores (impurezas, vida util de
los materiales, etc) que influyen de manera considerable en el potencial ideal de la celda y en
la magnitud de los sobrepotenciales por activacién, por resistencia 6hmica y por concentracion
que ocurren en ella. Es por esto que muchos estudios estan enfocados a la evaluacion de estos

parametros que sirven para optimizar las condiciones de operacién en estos dispositivos.
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En el siguiente apartado se da una breve descripcion del efecto que existe entre estas

variables de operacion y el desempeno de la celda:

Efecto de la Presién y de la Temperatura

Un incremento en la presion de operacion tiene muchos efectos que benefician el desempeno
de la celda, puesto que la presiéon parcial de los reactantes, la solubilidad del gas y la velocidad
de transferencia de masa son mayores. Sin embargo, un aumento en la presién puede afectar
a la densidad de corriente de intercambio (por la presién del oxigeno) y al potencial de equi-
librio. Generalmente los cambios en estas variables se ven reflejados en el sobrepotencial por

concentracion.

La temperatura también juega un papel muy importante en el desempeno de la celda ya
que influye en variables tales como: el grado de hidrataciéon de la membrana, su conductividad
(permitiendo una mayor difusividad de protones) y su resistencia mecénica; la presién parcial
de los gases y su difusién; la densidad de corriente de intercambio (favoreciendo la cinética

de la reaccién) y el potencial estdndar (por la alta difusividad del hidrégeno)[21, 29].

Efecto de la Humedad y Concentracion de los Gases

Otro de los factores que influyen en el funcionamiento de la celda son la humedad y la con-
centracion de los gases. En la literatura [22] se ha reportado que conforme el nivel de humedad
se incrementa en los gases de entrada, la densidad de corriente aumenta. Esto se debe a que la
cantidad de corriente obtenida esté fuertemente relacionada con el nivel de hidratacion de la
membrana. Si el nivel de humedad es mayor, la membrana estara mejor hidratada y esto nos
llevara a tener un mejor desempeno de la celda. Sin embargo, esto es cierto sélo si el electrodo
no se encuentra con exceso de agua liquida en su interior, lo cual actiia como barrera para que

los gases lleguen hasta las capas catalizadoras donde se lleva a cabo la reaccion electroquimica.

En cuanto a la concentracién de los gases, sabemos que en el lado del catodo se utiliza
comunmente aire como oxidante en lugar de oxigeno ya que el primero no necesita ser proce-
sado y lo tenemos totalmente disponible. Sin embargo, la concentraciéon de oxigeno en el aire,
el cudl es el principal oxidante, es baja (21 %). De esta manera el desempeno de la celda se
verd afectado a menos que se aplique la suficiente presion en la entrada del gas como para que
la concentracién de oxigeno aumente, alcanzando asi la capa catalizadora. Esto es por lo que

la densidad de corriente en la celda se encuentra en funcién de la concentracién de oxigeno.
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2.2.2. Parametros Importantes de la Celda

Sin considerar la parte catalitica de la celda, la cual también es un parametro importante
a estudiar, se dard una descripcion de la importancia que tienen otros parametros en su

desempeno; tal como lo es la geometria de los disenos de canales en los platos bipolares.

Efecto de la Configuracién y Dimensiones de los Canales en los Platos bipolares

En muchas aplicaciones de la celda de combustible la geometria juega un papel indispen-
sable para su buen funcionamiento; esta debe disenarse de tal forma que se pueda obtener la
maxima cantidad de corriente de ella pero siendo lo mas pequena posible. Esto reducira su
tamano, especialmente el de los stacks haciendo que los disenios sean mas atractivos. De es-
ta manera se tienen que hacer ciertas consideraciones a la relaciéon que debe existir entre
los canales de flujo y los bordes en el plato bipolar con una determinada area de la celda.
Asi también, la forma en que los gases deben ser distribuidos sobre los difusores para tener un
maximo aprovechamiento de flujo en la celda, lo cual varfa en cada diseno. Se han realizado
varios estudios para las configuraciones de canales como los publicados por Xiangou Li [30] y
R. G. Reddy, [31] el primero haciendo un analisis de disenio para seis tipos de configuraciones
(pin-type, parallel, serpentine, interdigitated y el disenio metal sheets) con algunas variantes y
el segundo realizando simulaciones para estudiar tres configuraciones generales (rectangular,
triangular, hemisférica) ademds de un estudio detallado de la profundidad y ancho de los

canales de flujo.

Particularmente los requerimientos de los platos bipolares, respecto a las caracteristicas
fisco-quimicas son: distribucién uniforme de los gases reactantes sobre la superficie de los
electrodos para minimizar el sobrepotencial por concentracion; alta conductividad eléctrica;
alta resistencia mecéanica para la integracién del stack; impermeabilidad a los gases para una
operacién segura; resistencia a la corrosion por el entorno de la celda, materiales de bajo costo

y métodos econémicos para su fabricacién. [31, 32]

Hidratacion de la Membrana

Como se mencioné anteriormente el contenido de agua en la membrana es indispensable
para el buen desempeno de la celda, este se determina por medio del balance entre la produc-
cion de agua y los tres procesos de transporte de agua: el arrastre electro-osmético, asociado
con la migracion de protones a través de la membrana desde el anodo hasta el catodo; la
difusion de agua que hay desde el catodo, por la reaccion electroquimica que ocurre en este
electrodo y la difusion de agua por la alimentacion de los gases. De los trabajos reporta-

dos actualmente, podemos mencionar el de Kah Wai Lum [22] donde realizé un andlisis de
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la interaccion entre el coeficiente de arrastre osmético y el coeficiente de difusion, utilizando
diferentes humedades relativas en el flujo de oxigeno. Asi también se observé el efecto que tiene
sobre la conductividad de la membrana. Una conductividad alta resultarda en un incremento

de la densidad de corriente local en la celda.

Difusores de Gas

El transporte de masa en los difusores de gas también tiene gran influencia en el desempeno
de la celda y es uno de los menos estudiados. En el catodo, el agua se acumula debido a la
permeabilidad electro-osmética de la membrana y a la reduccién electroquimica de oxigeno. Si
la humidificacion de la membrana es baja, se incrementa su resistencia 6hmica y por otro lado
la presencia de agua liquida disminuye la capacidad de difusiéon de moléculas de oxigeno desde
el difusor hacia los sitios de reaccién. [33, 34]. En general, podemos decir que existen cinco
fenémenos diferentes limitan el transporte de oxigeno a través del difusor de gas del lado del
cétodo: a) La difusion en bulto para la fase gaseosa, b) la difusién de Knudsen, ¢) la convec-

cién, d) la condensacién capilar del agua en poros pequenos y e) el transporte de agua liquida.

En resumen, las funciones especificas de los difusores son:

- Permeabilidad a los gases reactantes y productos: Los difusores deben proporcionar libre
acceso al hidrégeno y al oxigeno desde los canales de los platos bipolares hasta las capas
catalizadoras, asi como proporcionar el camino para la remocién de agua liquida desde

las capas catalizadoras hacia los canales del plato bipolar.

- Conductividad Térmica y Electronica: Tienen que ofrecer suficiente capacidad térmica
para intercambiar calor desde el ensamble membrana/electrodos hasta los platos bipo-
lares donde se encuentran los canales de refrigeracién y deben facilitar la conduccién
eléctrica entre los platos bipolares y las capas catalizadoras, incluyendo la conductividad

en plano con las regiones adyacentes a los canales de flujo.

- Resistencia Mecédnica: Deben ofrecer el soporte mecanico del ensamble mem-
brana/electrodos en caso de que exista una diferencia de presién entre los gases reac-

tantes y a su vez debe existir un buen contacto con las capas catalizadoras

Actualmente los que mas se acercan a esto son: el papel carbén Toray y la tela de carbon.
Sin embargo, aun tenemos muchas opciones para poder utilizar otro material (medio poroso
metalico o malla de metal) como difusor de gas o en su defecto mejorar las propiedades de

los difusores usados actualmente.
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Capitulo 3

Modelacion

3.1. Ecuaciones para Flujo de Fluidos

La modelacién adecuada de los procesos involucrados en el funcionamiento de la celda
de combustible ha permitido obtener grandes avances en aspectos relacionados con la opti-
mizacién de sus disenos. Con tales estudios se han obtenido elementos clave para el desarrollo

de nuevos materiales.

La esencia de la modelacion de celdas de combustible es el desarrollo de una unidad
computacional adecuada, capaz de describir ampliamente su operacion dentro de un gran
rango de condiciones. Para realizarlo es indispensable conocer los fundamentos de la dindmica
de fluidos y los procesos fisico/quimicos que se llevan a cabo en la celda de combustible. A

continuacion se presentan las ecuaciones que los describen.

3.1.1. Ecuacion de Continuidad

La ecuacién de continuidad (ec. 3.1) o de conservacién de masa en estado estacionario

puede escribirse como:

V- (p0) = (3.1)

donde p es la densidad del fluido, ¥ es el vector de velocidad y el término V - (p¥f) corresponde

a la velocidad espacial de un volumen de control.

La ecuacién de continuidad establece que la rapidez de crecimiento de la masa contenida
en un volumen de control es exactamente igual al flujo neto de masa hacia el mismo volumen
de control. Este es el principio de conservacién de masa y se aplica a todos los fluidos en los

cuales no se estd llevando a cabo ninguna reaccién. [35]
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3.1.2. Ecuacion de Conservaciéon de Momentum

El principio de conservaciéon de momentum es una aplicacién de la segunda ley de New-
ton del movimiento a un elemento de fluido y establece que la tasa a la cual el momentum

de una masa de fluido esta cambiando es igual a la fuerza neta externa que actia sobre la masa.

La ecuacién de conservacion de momentum (ec. 3.2) en estado estacionario y en un marco

de referencia no inercial (no acelerado) es descrita por:

V- (ptt) = =Vp+V - (T)+ Sn (3.2)

donde p es la presién estatica, T es el tensor de esfuerzos y S,, un término fuente que contiene

"las caracteristicas del medio poroso” (ver ecuacién 3.5).
El tensor de esfuerzos (ec. 3.3) esta dado por
=1 (vv+vv)—§v-v1 (3.3)

donde g es la viscosidad molecular, I es el tensor unitario y el segundo término del lado

derecho es el efecto de expansion volumétrica.

Debido a que en el modelo se manejan medios porosos y se desprecia el efecto de gravedad;

la ecuacién (3.3) queda de la siguiente forma:

1 o —

E—ZV (pV) +Vp+V . -T+S, (3.4)
donde € es la porosidad y S,, representa las caracteristicas que definen el medio poroso:

Sn=".5 (3.5)

=

en la cual u es la viscosidad del gas (kg/m-s), k la permeabilidad y ¢ es el vector de velocidad

superficial en el medio poroso en (m/s). [36]
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3.1.3. Ecuacién de Transporte de Especies

Para calcular la fraccion de masa local de cada especie y;, se debe resolver la ecuacién de

conveccién-difusién de especies (ec. 3.6), la cual puede escribirse de la siguiente forma:

-

donde S; es la tasa de generacion por la adicién de una fase dispersa mas cualquier otra fuente
que pueda ser definida y J; es la difusién de especies i, la cual es calculada (para un flujo

laminar) como:

J; = —pD;Vy; (3.7)
donde D; es el coeficiente de difusién para las especies 1.

3.1.4. Ecuacién de la Energia

La ecuacién de la energia (ec. 3.8) puede escribirse de la siguiente manera:

V- (G(pE+p) =V - (effVT Zh J) (3.8)

donde E es la energia total, k.sy es la conductividad efectiva y jj es el flujo de difusién
de las especies j. Sin embargo, hay que resaltar que en ésta ecuacion no se consideraron los
efectos de disipacion viscosa y no se agregd ningin término fuente. Los dos primeros términos
del lado derecho de la ecuacion representan la transferencia de energia debido a la conduccion

y difusién de especies, respectivamente. [36]

3.2. Modelo Electroquimico

En el modelo PEM de Fluent, los procesos electroquimicos de oxidacion y reducciéon son
tratados como reacciones heterogéneas que se llevan a cabo dentro de las superficies ca-
talizadoras (en ambos lados de la membrana). Y la fuerza que promueve estas reacciones es
el sobre potencial de superficie; que es la diferencia entre el potencial de la fase sélida y el

potencial de la fase membrana. De tal manera se tienen las siguientes ecuaciones:

V- (gsolv¢sol) + Rsol =0 (39)

V- (Umemv¢mem) + Rmem =0 (310)
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donde (ec. 3.9) es la ecuacién de potencial para la fase sélida encargada del transporte de
electrones “en los colectores de corriente y medios porosos” y (ec. 3.10) es la ecuacién de

potencial para la fase membrana o electrolito y representa el transporte iénico de los H™.
Las variables mostradas en estas ecuaciones corresponden a:

o = conductividad eléctrica (1/ohm-m)
¢ = potencial eléctrico (volts)

R = transferencia de corriente volumétrica o corriente de intercambio (A/m?)

Para este modelo electroquimico (Ver Fig. 3.1) existen dos tipos de condiciones de frontera
externas. Aquellas por las cuales pasa una corriente eléctrica y aquellas por las cuales no pasa
corriente. Con respecto a la corriente protonica, ésta no interviene en las fronteras externas
de la celda de combustible por lo que se establece una condicion de frontera de flujo cero para

el potencial de la fase membrana (¢, ), en todas las fronteras externas.

Para el potencial de la fase sélida (¢s0) existen fronteras externas en el lado del dnodo
y del catodo que estan en contacto con el circuito eléctrico externo y solamente a través de
estas fronteras pasa corriente eléctrica generada en la celda de combustible. En todas las otras

fronteras externas existe una condicion de frontera de flujo cero para ¢;.

Odmem
al]]l‘1 171 — cJ
Bdmen _ go] = U Doy {l
an . pn
Ly — J Bowl
&in an

| Canal de Gas (H,) | Colector Anodo

Difusor de Gas

-—
9 H- C4HT )
2Ha AHT fde *——— Capa Calalizadora
- +
1 H Mermbrana l H
Ow T AH 1 0 o HAa 0 —1 CapaCatalzadora
1 Difusorde Gas

| Canal de Gas (aire) | ~——1——  ‘olecior Caiodo

50l = Veal © d—;;‘-\!d- = constante

d.c.‘l:’lllt‘lll —
—Zn - =U

Figura 3.1: Condiciones de Frontera para ¢, ¥ Gmem-
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En las fronteras de contacto externo, se establecen valores arreglados para ¢em “condi-
ciones de frontera potenciostdaticas”. Si en el lado del anodo se establece como cero, el valor
establecido (positivo) en el lado del catodo es el voltaje de la celda. Especificando un flujo
constante de cero (digamos en el lado del ciatodo) quiere decir que especificamos condiciones

de frontera galvanostaticas.

La transferencia de corriente, o los otros términos fuente en las ecuaciones 3.9 y 3.10, son
diferente de cero solamente dentro de las capas catalizadoras y son calculadas de la siguiente

forma:

- Para la fase sélida, Ry, = —Run(< 0) en el lado del 4nodo y Rgo = +Reat(> 0) en el
lado del catodo.

- Para la fase membrana, R, = +Ran(> 0) en el lado del catodo y Ryem = — Rear(< 0)

en el lado del catodo.

Los términos fuente de las ecuaciones 3.9 y 3.10 también son llamados densidad de co-

rriente de intercambio (A/m?) y se tienen las siguientes definiciones generales:

H2 Yan
o an [H2]ref ( )
02 Yeat
o= 5 (2 ) (vt oemtir) o1y
[OQ]Tef
Jref = corriente de intercambio, referencia volumétrica (A/m?)
[Yil, [yilrey = concentracién local de especies, valor de referencia (kgmol/ m3)

= dependencia de concentracién (adimensional)
= coeficiente de transferencia (adimensional)
= constante de Faraday (9.65 x 107 C/kgmol)

H L =2

Las ecuaciones 3.11 y 3.12 son una formulacién general de la funcién de Butler-Volmer.

Una simplificacién a ésta es la formulacién de Tafel (ecs. 3.13 y 3.14):

o =15 (. ) (coen eI (319

[HQ]ref

Ry — it Oy \ (e_acatant/RT) (3.14)
“ \[Oalrey
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que es usada por default en el modelo PEM de Fluent para calcular la transferencia de corrien-

te en las capas catalizadoras.

La fuerza que promueve la cinética es: el sobrepotencial de superficie local, 1, también
conocido como las pérdidas por activacion. Esto generalmente es la diferencia entre el poten-

cial de la fase sélida y el potencial de la fase membrana, ¢, v @mem-

La ganancia de potencial eléctrico debido al cruce del anodo al catodo puede ser tomado

en cuenta restando el voltaje a circuito abierto V,. del catodo.

Nan = ¢sol - ¢m6m (315)

Neat = ¢sol - ¢mem - ‘/oc (316)

Por medio de las ecuaciones 3.9 a la 3.16, los dos campos de potenciales pueden ser

obtenidos.

3.2.1. Conservaciéon de Masa y Corriente

Los términos fuente volumétricos (kg/m?3s) para la ecuacién de especies (ec. 3.6) estén

dados por las ecuaciones:

My 1,
SHQ = - 2}’7H Ran (317)
M,
502 = - 4}7’—,02 Rcat (318)
My 1,
SHQO = - 2; ORcat (319)

donde M,,; es el peso molecular de las especies en (kg/kgmol), Ran ¥ Reqt son las densidades

de corriente volumétricas dadas en las ecuaciones (3.11 - 3.14) y F' la constante de Faraday.
Por otro lado, cabe mencionar que las concentraciones de especies de hidrégeno y oxigeno

que aparecen en las ecuaciones (3.11 - 3.14) son valores de superficie y las reacciones que se

llevan a cabo en las capas catalizadoras son tratadas como tales.
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Asi, el flujo difusivo (lado izquierdo de la ecuacién 3.20) de cualquier especie reactante

estard balanceada por su tasa de produccién (lado derecho de la ecuacion 3.20):

p(SDi (yi,sup - yi,cent) n— ]Z};’iRan,cat (3-20)
D; = difusividad de especies i (m?/s)
n = area especifica de la superficie reactante 6 relacién superficie-volumen (1/m)
Yisup = Iraccién masa de especies i en la superficie reactante
Vicent = fraccion masa de especies ¢ en el centro de la celda
d = distancia promedio entre las superficies reactantes y el centro de la celda (m)

La distancia promedio del centro de la celda a la superficie reactante es estimada como
0 = 1/s. La ecuacién 3.20 es usada para obtener los valores de superficie de las concentraciones
de Hs y O,, aplicando un procedimiento de solucion Newtoniano. Estos valores de superficie

son usados para calcular las tasas de cambio de las ecuaciones 3.17 a la 3.19.

3.2.2. Formacion de Agua Liquida, Transporte y sus Efectos.

Puesto que las PEMFC’s operan relativamente a bajas temperaturas (< 100°C'), el vapor
de agua puede condensarse en agua liquida, especialmente a altas densidades de corriente.
Mientras que la existencia de agua liquida mantiene la membrana hidratada, ésta también
bloquea el camino de la difusion de los gases, reduce la tasa de difusién, el drea de superficie

reactante efectiva y por lo tanto el desempeno de la celda.

Para modelar la formacion y transporte de agua liquida, se utiliza el modelo de saturacion
[7, 20]. En esta aproximacion la formacién de agua liquida y transporte estd gobernada por

la siguiente ecuacién de conservacion para la saturacién de agua (s), (ec. 3.21).

0 (eps)
ot

+V. (prlS) = Ty (3.21)

donde el subindice [ representa el agua liquida, 7, es la tasa de condensacion (ec. 3.22) que
es modelada como,
PWV - Psat

RT Mw,HgO — SpP (322)

T'w = Crmazx [(1 —3)

donde r,, es un término que se agrega a la ecuaciéon de vapor de agua, asi como el factor de

correccion de presion (fuente de generacion masa).
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La tasa de condensacion constante estd relacionada con ¢r = 100s~1. Suponiendo que la
velocidad del liquido, V, es equivalente a la velocidad del gas dentro de los canales del plato.
Dentro de las zonas porosas de alta resistencia, el uso del término de difusién capilar nos

permite reemplazar el término convectivo en la ecuacion 3.21:

J(epis) Ly [ Kisi)’dpc

T ! 0 ds Vs] — Ty (3.23)

Dependiendo de la fase hiimeda, la presién capilar es calculada como una funcién de s (La

funcién de Leveret),

(5)0.5
gcosfe (1.417s — 2.12s% + 1.263s)%) 0. < 90°

geode (1417(1 — 5) — 2.12(1 — 5)* + 1.263(1 — 5)*) 6. < 90°
Pe = {
(5)0.5

donde € es la porosidad, o es la tensién superficial (N/m?), 0. es el dngulo de contacto y K

la permeabilidad absoluta.

La ecuacion 3.21 modela varios procesos fisicos tales como la condensacion, vaporizacion,
difusién capilar y tensién superficial. La obstruccién del medio poroso y la inundacion de
la superficie de reaccién son modeladas por la multiplicacién de la porosidad y el area de

superficie activa por (1 — s), respectivamente.

3.3. Consideraciones del Modelo

Antes de mencionar las consideraciones que se tomaron en cuenta para resolver el modelo
de simulaciéon hay que resaltar dos puntos que son esenciales para la modelacién de una celda

de combustible.

1. Que el modelo electroquimico esté directamente acoplado con las soluciones de las ecua-

ciones de continuidad, de momentum y de energia.

2. Que estén considerados los tres mecanismos principales de una celda de combustible: el
sobrepotencial por activacién, el sobrepotencial por resistencia 6hmica y el sobrepoten-

cial por concentracion.
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Para el modelo utilizado en este trabajo esto puede demostrarse por medio de la relacion
que existe entre las ecuaciones descritas en el capitulo 2 y las ecuaciones del capitulo 3; lo cual
es presentado de la siguiente manera: el sobrepotencial por activacién (ec. 2.3) y el sobrepo-
tencial por concentracién expresado en términos de concentraciones (ec. 2.11) se encuentran
agrupados en las ecuaciones del modelo matemético (ecs. 3.11-3.12). El sobrepotencial por
resistencia éhmica (ec. 2.5) es considerado en los potenciales de la fase sélida y membrana
(ecs. 3.9-3.10). Y la forma en que estdn acopladas estas ecuaciones a la parte de dindmica
de fluidos es por medio de la ecuacion de flujo difusivo/produccién de especies (ec. 3.20) que
involucra tanto el término de densidad como los términos de concentracion, estos ultimos

calculados con la ecuacién de transporte de especies (ec. 3.6).

Las consideraciones del modelo fueron las siguientes:

- Flujo laminar y Condiciones en estado estacionario

- La membrana es impermeable a los gases

- Medios porosos isotrépicos

- El flujo protoénico es uni-dimensional (a través del ensamble membrana/electrodos)

- Distribucién de catalizador uniforme

3.4. Solucion numérica de las ecuaciones

Las ecuaciones presentadas anteriormente describen en gran parte todos los procesos in-
volucrados en el funcionamiento de la celda de combustible; sin embargo, la mayoria de estas
no pueden resolverse analiticamente (s6lo en casos especiales), por lo que es necesario re-
currir a soluciones numeérica que emplean métodos de discretizacion, los cuales consisten en
aproximar las ecuaciones diferenciales parciales a un sistema de ecuaciones algebraicas y que
posteriormente son resueltas en una computadora por medio de algin método iterativo. En
Fluent se trabaja con dos métodos numéricos: el segregado y el acoplado; los cuales emplean
un proceso de discretizacién similar (volumen-finito), pero la aproximacién usada para lin-
ealizar y resolver las ecuaciones discretizadas son diferentes. El método segregado consiste en
especificar un flujo de masa y una solucion inicial para el inicio de las iteraciones. El método
acoplado trabaja con condiciones periddicas (que no es el caso) para resolver las ecuaciones

en sistemas simétricos. A continuacion se da una descripcién mas detallada de este método.

M¢étodo Segregado: Este método numérico resuelve secuencialmente las ecuaciones de flujo
de fluidos. Debido a que estas ecuaciones son no lineales (acopladas) se tienen que efectuar
algunas iteraciones de la solucién enlazada antes de que se obtenga la solucién corregida. Cada

paso de esta iteracion se describe a continuacién y se muestra en el diagrama de la figura 3.2.

29



Se proponen valores iniciales de flujos mésicos, fracciones masa (y;), presion (p), tem-
peratura (T) y los potenciales de celda (dsoi ¥ Pmem), los cuales serdn actualizados

conforme se van resolviendo las ecuaciones.

Las ecuaciones de momento para u, v y w son resueltas en orden usando los valores
iniciales de la presion y los flujos de masa en las caras de cada volumen de control para

actualizar el campo de velocidad.

Puesto que las velocidades obtenidas en el paso 2 pueden no satisfacer la ecuacién de
continuidad localmente, se deriva una ecuacion de Poisson para la correccién de presion
de las ecuaciones linealizadas de continuidad y momento. Esta ecuacién de correcciéon
de presién se resuelve para obtener las correcciones necesarias de los campos de presion,

velocidad y flujos de masa, tales que, la ecuacién de continuidad se satisface.

Cuando es apropiado las ecuaciones escalares del modelo electroquimico, energia y es-

pecies se empiezan a resolver usando los valores actuales de las otras variables.

Se realiza una revisién de la ecuacion establecida para la convergencia.

—I{ Actualizacion de Propiedades ]

Solucion de las
Ecuaciones de Momentum

Solucién de la ecuacion de (continuidad)
correccion de presion. Se actualiza el
campo de presion, flujo de masa.

[ Solucion de las ecuaciones de ]

especies, energia, potenciales, etc.

Convergencia

NO

( Detener Proceso]

Figura 3.2: Diagrama de solucién del método segregado
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3.5. Modelo Computacional

En este capitulo se presenta el procedimiento para elaboracion de los modelos en 3D con
diferente configuracion de canales, la seleccion de la malla, las condiciones de frontera y por
ultimo se presenta la metodologia que se utilizé para llevar a cabo el estudio del transporte
de masa en la celda de combustible PEM.

Para el desarrollo de este trabajo se utilizé el preprocesador (Gambit 2.3) como software
de diseno y el cédigo de computadora comercial CFD (Fluent 6.2.13) con el médulo de Celdas

de Combustible para realizar las simulaciones.

3.5.1. Geometria

En la actualidad existen una infinidad de disenos de configuraciones de canales que son
usadas en los platos bipolares como distribuidor de flujo; sin embargo, la mayoria de estas
siguen un patréon que se puede agrupar en cuatro configuraciones basicas, las cuales son

mostradas en la Figura 3.3.

a) b)

)
8,

d)

Figura 3.3: Configuraciones de canales. a) Serpentin, b) Espiral, ¢) Conectado, d) Interdigitado.

El disefio de la celda experimental Electrochem (EFC05-01SP) sigue el patrén de la con-
figuraciéon de serpentin pero con tres canales en paralelo (Figura 3.4). Tomando como re-
ferencia a la celda experimental y con la finalidad de realizar una comparacion adecuada
entre cada diseno se utilizaron las dimensiones de la figura 3.5 con un area del ensamble

membrana/electrodos de 22 x 21 mm.
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Figura 3.5: Dimensiones de los disenos: a) serpentin, b) espiral, ¢) conectado, d) interdigitado. (mm)
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3.5.2. Malla

La malla generada para los cinco disenos fue la de tipo Hexaedral, resultando con una
cantidad aproximada de 507,000 nodos por modelo. El intervalo de celda que se utilizé para
cada componente fue el siguiente: canales y platos bipolares (0.2), difusores de gas (0.08),
membrana y capas catalizadoras (0.02). Este intervalo fue el que mostré mejores resultados

después de realizar un estudio con cinco tamanos de malla diferentes.

Figura 3.6: Malla Hexaedral utilizada en los modelos (mm).

3.5.3. Condiciones de Frontera (Gambit)

Las condiciones de frontera y los tipos de zonas establecidas en Gambit fueron las

siguientes:

1. Interior: Interfases (dnodo/catodo) membrana, capas catalizadoras y difusores.
2. Mass flow inlet: Entradas de gas (Hidrégeno/Oxigeno).
3. Pressure Outlet: Salidas de gas (Hidrégeno/Oxigeno).

4. Wall: Defaults y Contactos externos (dnodo y cétodo).

Para el tipo de zonas (volimenes) todos los componentes se especificaron como ”Fluid”.
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Figura 3.7: a) Condiciones de Frontera y b) Zonas del modelo de Simulacién.

3.5.4.

Condiciones de Frontera (Fluent)

Las condiciones de frontera y las propiedades de los materiales empleadas en los modelos

de simulacién (Tablas 3.1 y 3.2) estan basadas en los valores utilizados de la celda experimen-

tal Electrochem (EFC05-01SP) y los de la literatura. [22, 36, 37, 38|

Tabla 3.1 Condiciones de frontera usadas en el modelo.

CONDICIONES DE FRONTERA / Valores Experimentales
Flujos Anodo Catodo
Flujo de Masa a la Entrada (kg/s) 1121077 1.921076
Fraccion Masa de Hs, Oq 0.1-0.9 0.18-0.8
Fraccion Masa de H,O 0.1-0.7 0.05-0.2
Temperatura (K) 298 298
Potencial Fase Sélida (UDS 0) 0 0-09
Carga Aplicada (Ohms) 0-20 0-20
Voltaje a Circuito Abierto 0.95 0.95
Densidad de Corriente de Ref. (4/m3) | 1.00210° 400,000
Exponente de Concentracién 0.5 1
Coeficiente de Intercambio 1 1.25
Difusividad: Hy, H2O y Otros 8.00x10~° 8.00x10~°
02 3.502107°
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Las propiedades de cada componente se presentan en la tabla 3.2. tabla:

Tabla 3.2 Propiedades de los materiales.

Plato Bipolar | Difusor | Catalizador | Membrana

PROPIEDAD Unidad Grafito Carbon Carbon Nafion
Densidad (kg/m?) 1,900 2,267 2,267 -
Cp (J/kg-K) 810 710 710 -
Conductividad Térmica | (W/m-K ) 470 952 952 -
Conductividad Eléctrica | (1/ohm-m) 200, 000 61, 000 61,000 -

Espesor (m) 0.002 0.0003 0.00001 0.00001
Porosidad (%) - 0.75 0.2 -
Resistencia Viscosa (1/m?) - 3.7521010 5.0021013 -
Relacién Superficie-Area (1/m) - - 200, 000 -

Peso Equivalente (kg/kmol) - - - 1,100
Coef. Conduccién Prot. - - - - 1

3.6. Metodologia

La metodologia a seguir para llevar a cabo el andlisis completo y detallado del fenémeno

de transporte de masa fue la siguiente:

1. Realizar un anélisis de presién en los canales y en la interfase difusor/capa catalizadora
para cada diseno del distribuidor de flujo con la finalidad de encontrar la configuracién

que distribuya mejor los gases en el interior de la celda.

2. Llevar a cabo un anélisis del porcentaje de humedad en los gases para conocer el efecto

que tiene sobre las condiciones de humectacién de la membrana y difusores de gas.

3. Determinar la concentracién adecuada de oxigeno en el flujo de alimentacién del lado

del catodo para los casos donde se utilice aire como oxidante.

3.6.1. Analisis de Presion

Un aumento en la presion de los gases en el interior de la celda puede beneficiar su de-
sempeno, puesto que la presion parcial, la solubilidad del gas y la velocidad de transferencia
de masa son mayores. Sin embargo, un mal control de esta variable también puede afec-
tar a la densidad de corriente de intercambio (por la presién de oxigeno) y al potencial de

equilibrio.[21]
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La distribucién adecuada de los gases en los canales de flujo y en la interfase difusor/capa
catalizadora influye considerablemente en la cantidad de electrones que son generados en el

lado del anodo de la celda (suponiendo un area catalitica activa efectiva).

De tal manera, se realizard un estudio de este parametro para las configuraciones de
canales en los modelos: a) Serpentin simple, b) serpentin triple, c¢) espiral, d) conectado y e)
interdigitado. Este incluye un analisis de contornos de presion en los canales y la interfase

difusor/capa catalizadora.

3.6.2. Andlisis de Humedad en los Gases

Como se menciond en el capitulo anterior, la humedad en los gases es un factor que influye
considerablemente en el desempeno de la celda. Si la humedad es baja existird una mayor
concentracion de hidrégeno y oxigeno a la entrada de la celda y permitira que se lleve a cabo
una reaccién mas rapida en la capa catalizadora pero de la otra forma la membrana podria
permanecer mejor hidratada y favorecer el arrastre osmético. Por lo tanto, es indispensable
realizar un andlisis de estos parametros para determinar que porcentaje de humedad es el
adecuado para tener un aprovechamiento total del combustible y oxidante para tener un buen

desempeno de la celda.

El estudio se realizé comparando curvas de polarizacién para diferentes humedades y ana-
lizando por medio de contornos de concentracion el proceso de transporte de masa que se lleva
a cabo en las interfases difusores/capas catalizadoras/membrana. Entonces, para conocer la
influencia que tiene la humedad en los gases reactantes de la celda se consideraron tres casos:
Humedad baja, Humedad Media y Humedad Alta.

Tabla 3.3 Valores utilizados para el analisis de humedad.

Baja Media Alta
Anodo Anodo Anodo
Hs 0.7 Hy 0.7 Hy 0.7
H>0O 0.3 Hy0O 0.3 H>0 0.3
Cdtodo Cdtodo Cdtodo
Oq 0.25 Oq 0.25 Oq 0.25
H>O | 0.05 H>O | 0.05 H>O 0.05
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3.6.3.

En cuanto a la concentracion de oxigeno para el flujo de alimentacién en el catodo, se
utiliza comtinmente aire como oxidante en lugar de oxigeno; de tal modo el desempeno de la

celda se verd afectado a menos que se aplique la suficiente presion en la entrada del gas como

Analisis de Concentracion de Oxigeno

para que la concentracion de oxigeno aumente, alcanzando asi la capa catalizadora.

De esta manera, se propuso realizar un andlisis sobre la concentraciéon de oxigeno en el
flujo del catodo con la finalidad de poder determinar una concentracion éptima de este gas

para el caso donde se utilice aire como oxidante. En las siguientes tablas se muestran estos

valores.
Muy Baja
Anodo
H, 0.5
H>O 0.5
Cdtodo
Oy 0.2
H>O | 0.05

Los valores estdn basados en el estudio realizado por K. W. Lum y J. J. McGuirk [22] y

el porcentaje de humedad establecido para el flujo del anodo fue seleccionado con base en los

Baja
Anodo
Hy 0.5
H,O 0.5
Cdtodo
Oy 0.4
H,O | 0.05

Tabla 3.4 Valores utilizados para el analisis de concentracion de oxigeno.

Media Alta
Anodo Anodo
Hy 0.5 Hy 0.5
HyO 0.5 H,O 0.5
Cdtodo Cdtodo
0 0.6 @) 0.8
H,O | 0.05 HO | 0.05

resultados previamente obtenidos en el analisis anterior.
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Capitulo 4

Resultados

En este capitulo se presentan los resultados obtenidos de la simulacién para los cinco
modelos estudiados; los cuales se dividen en 5 secciones: 1) Graficas de residuales para cada
modelo; 2) Contornos de presién en los canales de flujo y en el difusor de gas, 3) Contornos de
humedad en el catodo/membrana y de densidad de corriente para el dnodo, 4) Contornos de
concentraciéon de hidrégeno/oxigeno en los electrodos y de densidad de corriente y 5) Curvas

de polarizacion para las condiciones de operacion planteadas.

4.1. Residuales

El nimero de iteraciones a las cuales las soluciones de las ecuaciones llegaron a la conver-
gencia fue de 140 a 700; sin embargo, este nimero variaba en funcién del voltaje establecido,
entre menor era el voltaje mayor nimero de iteraciones se requerian para estabilizar el modelo
y pudiera llegar a la convergencia. El criterio de convergencia establecido inicialmente fue de
121073, después se redujo a 1210~* para verificar la precisién de los resultados y estos tlti-
mos fueron similares a los del primer criterio. Por tanto, el valor utilizado en las simulaciones

fue el de 121073 para reducir el tiempo de iteracién, tomando en cuenta la capacidad del CPU.

En las figuras (4.1-4.5) se muestran las gréficas de los residuales para cada modelo de celda,
en éstas se puede apreciar la estabilidad de las soluciones para cada variable, excepto para la
del hidrogeno que en el caso del diseno de serpentin triple, espiral y conectado mostré mucha
inestabilidad. También, cabe mencionar que en los modelos se utilizaron tres tamanos de malla
y conforme se iba reduciendo el tamano de celda las soluciones tendian a ser més cercanas a

las condiciones de frontera establecidas; por lo tanto, el modelo fue consistente.[39]
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(Criterio de Convergencia 1210~%)

1e+02
1e+00
— continuidad 1e-02
— velocidad-x
— velocidad-y 1e-04
— velocidad-z
energia 1e-06
— h2
02 1e-08
—— h2o
uds-0 1e-10
— uds-1
 uds3 1e-12 5
1e-14
n3d, ngl
Residuales 0 20 40 80 80 100 120 140 160
Iteraciones
Residuales" Figura 4.1 Modelo de Serpentin Simple.
3
1e402
1e+02 o
1e+00
1e+00 -
1e-02
1e-02 4
1e-04 3 1e-04
1e.06 1e-06
1808 o ; 1e-08 o
1e-10 1e-10
1e-12 r + - r + - T — - J 1812 - - - - T T J
0 20 40 B0 &0 100 120 140 60 180 200 0 20 40 a0 80 100 120 140
Iteraciones Iteraciones
Figura 4.2 Modelo de Serpentin Triple. Figura 4.3 Modelo en Espiral.
12402 3 1es02
1es00 fes00

1oz o 0L 1e-02

104 1e-04

1e-06 1e-06

1e-05 o 1e-08

1e-10 o 3 1e-10
1e-12 fe-12
0 as S0 % 100 125 150 175 200 a5 0 as 50 (4] 100 125 150 175 200 aas
lteraciones lteraciones
Figura 4.4 Conectado. Figura 4.5 Interdigitado.

1UDS-0: Potencial en la Fase Sélida,UDS-1: Potencial en la Fase membrana, UDS-3: Contenido de Agua
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4.2. Contornos de Presion

La presion y distribucién de los gases en el interior de la celda influye fuertemente en su
desempeno. Una distribucién homogénea de estos gases en los electrodos se ve reflejado en la
cantidad de electrones que pueden ser liberados en el anodo. Siendo asi la zona de la interfase

(GDL/CL) 7difusor de gas/capa catalizadora” la mas importante en términos de presion.

4.2.1. Diseno de Serpentin Simple

Para la configuracion de serpentin simple se observé que el flujo de gas que pasa a través
de cada canal se ve afectado por el cambio repentino de la direccion de los canales, provocando
as una caida de presion que se ve reflejada sobre la superficie del catalizador; ésta disminuye

en forma gradual desde la entrada del gas hasta su salida (Figuras 4.6-4.9).

Intervalo de Presion: 0 - 25 psi

2.50e+01 2 50e+01
2.33e+01 2.33e+01
247e+01 217e+01
2.00e+01 2.00e+01
1.83e+01 1.83e+01
1.67e+1 1.67e+01
1.50e+01 1.50e+01
1.33e+01 1.33e+01
147 e+01 1.47e+01
1.00e+01 1.00e+01
8.33e+00 §.33e+00

B 67e+00 B.67e+00

5.00e+00 5.00e+00
3.33e+00 — 3.33e+00
1 67e+00 1 67e+00

0.00e+00 0.00e+00

Figura 4.6 Canales (dnodo) Figura 4.7 Canales (catodo)

3.33e+00 —

2.508+01 250+

2.33e+01 2.33e+M

2172401 247+

2.008+01 2.00e+01

1.83e+M 1.83e+01

1 67e+01 187e+

1.508+01 1.50e+0
1.33e+01 1.33e+01
1472401 117e+01

1.00e+01 1.00e+01

.332+00 8.33e+00

6.67e+00 6.67e+00

5.00e+00

5.00e+00
3.33e+00

1 B7e+00 1.67e+00

0.002+00 0.80e-+00

Figura 4.8 Interfase GDL/CL (dnodo) Figura 4.9 Interfase GDL/CL (cdtodo)

Promedio: 10.01 psi Promedio: 12.49 psi

40



4.2.2. Diseno de Serpentin Triple

El diseno de la Celda Electrochem” muestra una mejoria comparado con el diseno anterior,
la configuracién de tres canales favorece la distribucion del gas en la superficie del catalizador
(Fig. 4,12 - 4.13) pero la reduccién gradual de presién en los canales es un patrén para estos
disenos. Como se puede observar en las figuras 4.10 -4.11, la presién del hidrégeno disminuye

gradualmente de 14 a 9 Psi en cinco secciones.

Intervalo de Presion: 0 - 25 psi

2.50e+0 2.:30e+0
2.537e+ 2.34e+01
2 25e+01
219+
2.12e+M
2,00+ 2032+
1 .Goe+ 1 87e+l
1.75e+ 1 72e+
1 B2e+01
1 a6e+1
1.50e+01
1.37e+ 1M e+l
1,282+ 1282+
11301 1 D8e+01
1.00e+01
9.37e+00
8.75e+00
7 S0e+00 781e+00
6.25e+00 6.25e+00 |
5.00e+00 | 4 B5e+00 b
3756400 -
3.13e+00
2.50e+00
1.25e+00 1 56e+00
0.00e+00 . 0.00e+00
. . . [
Figura 4.10 Canales (d4nodo) Figura 4.11 Canales (catodo)
2502401 2506401
237e+1 2.34e+01
2.25e+01
= 2182401
212e+M
- 2032401
1.88e+01 1.87e+01
1.75e+01 1.7 2e+01
1 62e+1
1.56e+01
1.50e+01
1 37e+01 1.41e+01
1. 25+ 1. 25e+1
1.13e+01 1.08e+01
1.008+01 a37osa0
§.75e+00
7 50e+00 7.51e+00
6.25e+00 6. 25e+00
5.00e+00 4.602+00
3.75e+00 2 20e00 —
2.50e+00
1 252400 1.56e+00
0.00e+00 0.00e+00
. [ . [
Figura 4.12 Interfase GDL/CL (édnodo) Figura 4.13 Interfase GDL/CL (catodo)

Promedio: 11.06 psi Promedio: 13.89 psi
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4.2.3. Diseno en Espiral

Este diseno presenta mejores resultados que los de serpentin, sus canales con cambio de
direccién de 90° (Fig. 4.14 - 4.15) influyen positivamente en la distribucién de los gases, tanto
en el interior como en la superficie. Esta configuracién distribuye el flujo principalmente en
el drea central del difusor (Fig. 4.16 - 4.17) adaptdandose a la geometria cuadrada de la celda;

siendo asi una de las mejores configuraciones.

Intervalo de Presion: 0 - 25 psi

2.50e+01

2.3537e+01

2.25e+01

et
2.00e+01 —
1.68e+01

1.75e+01

1.62e+01

1.50e+01

1.37e+01

1.25e+01

1.13e+01

1.00e+01

8.75e+00

7 .50e+00

B.25e+00

5.00e+00

S —
2.50e+00

1.25e+00

0.00e+00

2.50e+m
2.37e+m
2.25e+M

21 2e+M
2008+
1.6Ge+01
1.75e+
1.62e+
1.50e+01
1.537e+
1.25e+1
1.15e+
1.00e+01
5.75e+00
7 .80e+00
6 25e+00
5 00e+00
| —

3.75e+00
2.80e+00
1.25e+00
0.00e+00

Figura 4.14 Canales (dnodo) Figura 4.15 Canales (catodo)

2.:a0e+01 2.:50e+01
I 237e+1 I 237e+

228840 2258401
2128401 2126401 —
200+ 200401
1 88e+01 1.85e+01
1750+ 1 752+
1.62e+01 1.62e+01
1508+ 1502+
1.378+0 1.37e+01
1.250+01 1,258+
1138+ 1138401
1.00e+01 1.00&+01
8758400 B.758400
7 a0e+00 7 .50e+00
B.258400 £.258400
S.00e+00 5.00e+00
3.75e+00 = 3.75e+00 - —
2.:50e+00 2.50e+00
1.252+00 1.252+00
0.00e+00 0.00e-+00

Figura 4.16 Interfase GDL/CL (édnodo) Figura 4.17 Interfase GDL/CL (catodo)

Promedio: 12.39 psi Promedio: 16.06 psi
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4.2.4. Diseno con Canales Conectados

El diseno con canales conectados es una configuracién que ayuda a distribuir el flujo
de manera transversal en los canales que se encuentran perpendicularmente al canal de ali-
mentacién (Fig. 4.18 - 4.19). Este diseno muestra mejor distribucion de gases (en la superficie)
que los disenos de serpentin. Sin embargo, la distribucién de gases para el disefio en espiral

es mas uniforme.

Intervalo de Presion: 0 - 25 psi

2808+ 2.50e+01
2.33e+m 2.533e+M
217+ a 217e+01 1
2008+ 2.00e+01
183+ 1.83e+
1 67e+ 1.67e+01
1.50e+01 1.50e+01
133+ 1.533e+M
1.17e+ 1.17e+01
1.00e+01 1.00e+01
5.33e+00 §.33e+00
B 67e+00 G 67e+00
S5.00e+00 l 5.00e+00
3.33e+00 ‘ . ‘ ‘ “_ 3.33e+00 - —
1 BTe+00 1 67e+00
0.00&+00 0.00e+00
Figura 4.18 Canales (dnodo) Figura 4.19 Canales (catodo)
2.50e+01 2.50e+01
253e+01 2.33e+01
247e+01 217e+01 '
2.00e+01 2.00e+01
1.83e+1 1.83e+1
1 67e+01 1 67e+01
1.80e+01 1 .50e+01
1.33e+ 1 .33+
1.17e+ 1.17e+
1.00e+01 1.00e+01
8.33e+00 8.33e+00
G 67e+00 6 .67e+00
5.00e+00 5.00e+00
3.33e+00 “_ 3.33e+00 - —
1 B7e+00 1 67e+00
0.00e+00 0.00e+00
Figura 4.20 Interfase GDL/CL (édnodo) Figura 4.21 Interfase GDL/CL (catodo)
Promedio: 13.71 psi Promedio: 16.45 psi
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4.2.5. Diseno Interdigitado

Esta configuracion de canales similar a la de canales conectados fue disenada para aprove-
char las propiedades que tienen los medios porosos que es “la interconexion de conductos y
huecos del material con los canales”. El gas entra en la esquina inferior derecha (Figs. 4.22 -
4.23) y se distribuye como en el disefio de canales enlazados, después choca con las paredes
de lo canales y provoca que este salga a través del medio poroso, la parte que no reaccione
con el catalizador sera obligada a encontrar una salida en sentido opuesto y ésta sera a través
del medio poroso para llegar asi a los canales vacios del colector. Este diseno muestra buenos
resultados, similares al diseno anterior pero distinguiéndose favorablemente por el efecto que

causa el uso del material poroso.

Intervalo de Presion: 0 - 25 psi
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2.25e+01 2.25e+01
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1.13e+01 1.13e+01
1.00e+01 1.00e+01
5.75e+00 §.75e+00
7 .a0e+00 7.50e+00
6.25e+00 6.25e+00
5.00e+00 5.00e+00
3.759e+00 ‘ 3.75e+00
2.50e+00 2.50e+00 — —_
1.25e+00 1.25e+00

0.00e+00 0.00e+00
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Figura 4.22 Canales (dnodo) Figura 4.23 Canales (catodo)
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Figura 4.24 Interfase GDL/CL (énodo) Figura 4.25 Interfase GDL/CL (catodo)
Promedio: 12.93 psi Promedio: 16.43 psi
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En la literatura este diseno se reporta como el modelo que ofrece mayor cantidad de
corriente por drea de canales (en comparacién con los demés modelos) y se debe principalmente
al obstaculo que se le impone al obligar la acumulacién del gas en la zona catalitica, asi hasta
que alcance una presiéon méaxima de saturacién y reaccione la mayor cantidad gas posible en

el electrodo. Algunos de estos estudios que respaldan la teorfa son los reportados por [9, 13].

4.3. Contornos de Humedad

Los contornos obtenidos para el analisis de humedad se clasifican de la siguiente manera:

1. Humedad Baja: 30% Anodo y 5% Cétodo.
2. Humedad Media: 50 % Anodo v 10 % Cétodo.

3. Humedad Alta: 70% Anodo y 20 % Céatodo

Cabe mencionar que los resultados presentados a partir de ésta seccién son sélo para el
modelo en espiral, puesto que es més practico para analizar y los datos obtenidos pueden ser
considerados para los demdas modelos (excepto para el interdigitado por el tipo de configu-
racién). Asi también, el tiempo de convergencia es menor (aprox. 10 hrs). Los resultados que
se presentan corresponden a un voltaje de 0.1 Volts, un rango de densidad de corriente de 0
- 0.7 A/em? y un rango de porcentaje de humedad de 0 - 0.7; esto con la finalidad de hacer

una comparacion adecuada entre los resultados de cada analisis.

4.3.1. Humedad Baja

Para este rango de humedad la densidad de corriente méxima alcanzada fue de 0.85 A/cm?
(Figura 4.26); siendo la més alta para este andlisis. Asi mismo, la distribucién de corriente
local para la interfase GDL/CL fue la que mostré mejores resultados, considerando asi que
un porcentaje de humedad del 30 % para el flujo de alimentacién en el lado del dnodo y del

5% para el cdtodo es el adecuado para tener una mayor eficiencia de la celda. (Fig. 4.27)

En cuanto a la distribucién de agua en los canales del anodo (Fig. 4.28) hubo una dis-
minucion total en los primeros cinco canales, mucho antes de que este llegara al centro de la
celda; esto nos indica que la membrana no podria depender a largo plazo de la hidratacion
que provee el flujo de hidrégeno para este porcentaje de humedad. Sin embargo, para el ca-
so de los canales en el cdatodo, la distribucién de agua fue diferente debido a que en este
electrodo ocurre la formacién de agua por la reaccién de reduccién (Fig. 4.29 - 4.30). El por-
centaje de humedad que se obtuvo en la membrana (Interfase CL/mem) fue del 10 al 30 %,

distribuyéndose uniformemente. (Fig. 4.31)
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4.3.2. Humedad Media

Para una humedad del 50 % - 10% en el anodo y catodo respectivamente se obtuvo una
densidad de corriente maxima de 0.84 A/cm?, (Figura 4.32) siendo relativamente la misma
que para el porcentaje de humedad baja. La distribucién de corriente local (Fig. 4.33) en la
interfase GDL/CL del d4nodo es similar a la anterior; sin embargo, se alcanza a distinguir una
pequena variacion en el canal de entrada con un aumento de densidad de corriente y una dis-
minucién en la parte superior en el canal de salida (comparado con la anterior). Asi mismo y
en base a un calculo de ”Awverage- Weighted-Area” la densidad de corriente local que se obtuvo

fue ligeramente superior al otro caso.

En la parte de los canales del dénodo (Fig. 4.34-4.35) la distribucién de agua se comporté de
manera similar; pero hubo un notable aumento de concentracién de agua en los tres primeros
canales y disminuyé totalmente mucho antes de que llegara al centro de la celda. El porcentaje
de humedad que se mantuvo para los canales del catodo y la interfase CL/mem estuvo dentro
del rango del 13 - 35% siguiendo el mismo patrén de distribucién anterior pero con un
porcentaje més alto y mayor uniformidad (4.36 - 4.37); resultando asi que la membrana

permanezca mejor hidratada.

4.3.3. Humedad Alta

Para una humedad alta la densidad de corriente méxima fue de 0.748 A/cm?, (Figura
4.38) siendo asi la més baja de los tres casos. Un aspecto importante a resaltar es el com-
portamiento de la curva para los voltajes de 0.1 y 0.2 volts, en los cuales se ve como afecta
el sobrepotencial por concentracién y las limitaciones por el transporte de masa. Esto quiere
decir que tanto el hidréogeno como el oxigeno no tienen un libre acceso a la zona de catélisis,
ya que el agua impide que lleguen hasta ahi. En cuanto a la distribucién de corriente local
es evidente la poca actividad electronica en el centro de la celda y su distribucién no fue

homogénea (Fig. 4.39).

Para los canales del &nodo hubo un mayor porcentaje de humedad en la entrada de la celda
pero fue consumiéndose por la membrana mucho més rapido que en los otros casos (Fig.4.40-
4.41). La concentracién de agua para la zona del cdtodo obviamente fue mayor, mostrando
buena distribucién en la interfase CL/mem (Fig. 4.42 - 4-43) pero ésta particularidad afecté a
la densidad de corriente por razones mencionadas anteriormente. Por lo tanto un porcentaje
alto de humedad en los gases no favorece a la densidad de corriente que puede ser obtenida

de la celda, sin embargo mantiene mejor hidratada a la membrana.
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Humedad Baja Densidad de Corriente 0 — 0.7A/cm?
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Figura 4.26 Curva de Polarizacion.
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Figura 4.27 Interfase GDL/CL (&4nodo)

Fraccion Masa HyO: 0 - 0.7

7.00e-01
6.65e-01
6.30e-01
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5.25e-01
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Figura 4.28 Canales (dnodo) Figura 4.29 Corte transversal - canales
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Figura 4.30 Canales (citodo) Figura 4.31 Interfase CL/mem (catodo)
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Humedad Media

Densidad de Corriente 0 — 0.7A/cm?

Volts

7 00e+04
B 65e+04
£ 30e+04

! 5 95404
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Figura 4.32 Curva de Polarizacién.
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2.80e-01
245e-01
210e-01
1.75e-01
1 40e-01
1 05e-01
7 00e-02
350e-02
0.00e+00

Figura 4.33 Interfase GDL/CL (4nodo)

Fraccion Masa HyO: 0 - 0.7

£.30e-01
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Figura 4.34 Canales (dnodo)
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2 80e-01
2.45e-01
2.10e-01
1.75e-01
1.40e-01
1.05e-01
7 00e-02
3.50e-02

Figura 4.36 Canales (catodo)

T 00e-01
B 65e-01

0.00e+00

Figura 4.35 Corte transversal - canales

7.00e-01
£.65e-01

0.00e+00

Figura 4.37 Interfase CL/mem (catodo)
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Humedad Alta Densidad de Corriente 0 — 0.7A/cm?

7 O0a+04
£ ESe+04
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Figura 4.38 Curva de Polarizacion. Figura 4.39 Interfase GDL/CL (d4nodo)
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Fraccion Masa HoO: 0 - 0.7
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Figura 4.40 Canales (4nodo) Figura 4.41 Corte transversal - canales
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Figura 4.42 Canales (catodo) Figura 4.43 Interfase CL/mem (cétodo)
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4.4. Contornos de Concentracion de Oxigeno

1. Concentraciéon Muy Baja: 20 % Oxigeno 3. Concentracién Media: 60 % Oxigeno
2. Concentracién Baja: 40 % Oxigeno 4. Concentracién Alta: 80 % Oxigeno

De igual manera que en el anélisis anterior, los resultados que se presentan a continuacion
manejan un rango fijo para los contornos de densidad de corriente y para la concentracién de

humedad el cual fue de 0 - 0.7 A/em? y 0 - 0.83 respectivamente.

4.4.1. Concentraciéon Muy Baja

Para ésta concentracién de oxigeno del 20 % (aire = 21 %) la densidad de corriente re-
sulté ser la mds baja de los cuatro casos, llegando a los 0.828 A/cm? (Fig. 4.44), asf también
la distribucion local de densidad de corriente en la interfase GDL/CL del dnodo fue la que
mostr6 menor actividad electrénica (Fig. 4.45). La variacién de concentracién de oxigeno en
los canales del cdtodo (Fig. 4.46) y la interfase (Fig. 4.47) se mantuvo dentro del rango de
0.06 - 0.23% y fue uniforme.

4.4.2. Concentracion Baja

Con una concentracion del 40 %, se obtuvo una densidad de corriente de 0.908 A/cm? (Fig.
4.48), siendo mayor que la anterior. La distribucién de densidad de corriente local (Fig. 4.49)
fue similar a la del caso de un porcentaje de humedad media. La concentracion de oxigeno
en los canales del catodo y la interfase GDL/CL aument6 y se mantuvo entre 0.18 - 0.38 % y

también se distribuy6 uniformemente en ésta zona (Fig. 4.50 - 4.51).

4.4.3. Concentracion Media

En este caso la densidad de corriente obtenida fue de 0.928 A/cm? (Figura 4.52), un
poco mds alta que para la de concentracién baja. La densidad de corriente local (Fig. 4.53)

mostré mejor distribucién que la anterior y la concentracion de oxigeno se ubicéd en el rango

de 35 - 60 %. (Fig. 4.54 - 4.55).

4.4.4. Concentracion Alta

Con esta concentraciéon de oxigeno se pudo alcanzar una densidad de corriente de 1.01
A/em?, (Fig. 4.56) la mds alta del andlisis. También la distribucién de densidad de corriente
local (Fig. 4.57) fue la que mostré mejor actividad electrénica y la concentracién de oxigeno
aumento notablemente (Fig. 4.58-4.59), ubicdndose entre el 0.56 - 0.80 %.
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Concentracion Muy Baja Densidad de Corriente 0 — 0.7A/cm?

7.00e+04

B G5e+04

] E.30e+04
5.95e+04

0.9 5 Bl+04
0.a [ 5 25404
07 - 4 90e+04
4 55e+04

06 4 20e+04
% 0.5 3.85e+04
= 3 50e+04
o.4 3.15e+04
0.3 2.80e+04
0.2 2.452404
o - 2108404
1758404

0 1.408+04
0.0 02 0.4 06 08 1.0 1.05e+04
NCII]2 7.00e+03

3.508403

0.00=+00

Figura 4.44 Curva de Polarizacién. Figura 4.45 Interfase GDL/CL (4nodo)A/cm?

Fraccion Masa Oy: 0 - 0.83

& 30801 8.30e-0
7 89801 7.89e-01
7 47e-01 T 47e-01
7 Gge0t 7.08e-M
6.642-01 6 Bde-1
B.23e-01 E.23e-01
s ate0 5610
539201 53980
4.988-01 4596
4.56e-01 4.56e-01
415201 4128
37301 3730
332801 332e-m
2 80801 2500
248801 2.45e-01
2 0Fe-01 207e-
1 601 1 6601
1.248-01 12481
.308-02 330812
4.152-02 415e-02
0.002+00 0.008+00
Figura 4.46 Canales (cétodo) Figura 4.47 Interfase CL/mem (cétodo)
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Concentracion Baja Densidad de Corriente 0 —0.7A/cm?

7.00e+04
6.63e+04
1 6.308+04
0g led 5.93e+04
5 B0e+04
08 ] 5258404
07 4908404
| 4.55e+04
2 0B | 4 20e+04
; 0a L 3.856+04
04 ] 3.50e+04
315e+04
03 2808404
02 2.456+04
01 2108404
1.75e+04
o 1 40e+04
0.0 02 04 0B 0.8 1.0 1 052404
Alem? 7.002+03
3508403 L
0.008+00
Figura 4.48 Curva de Polarizacién. Figura 4.49 Interfase GDL/CL (4nodo)A/m?
Fraccion Masa Oy: 0 - 0.83
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4.56e-01 4.56e-01
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2.48e-01 2.45e-01
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1 BBe-m 1 B6e-01
1.248-01 1.24e-01
8.308-02 8.30e-02
4.15e-02 4.15e-02
0.00e+00 0.00e+00
Figura 4.50 Canales (cétodo) Figura 4.51 Interfase CL/mem (catodo)

52



Concentracion Media Densidad de Corriente 0 —0.7A/cm?

7 00es+04
£ G5e+04
1 B 30e+04
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0.0 0.2 0.4 0k 0.8 1.0 1052404
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0.00e+00
Figura 4.52 Curva de Polarizacién. Figura 4.53 Interfase GDL/CL (4nodo)A/m?
Fraccion Masa Oy: 0 - 0.83
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Figura 4.54 Canales (cétodo) Figura 4.55 Interfase CL/mem (catodo)
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Concentracion Alta Densidad de Corriente 0 — 0.7A/cm?

7.00e+04
6 65e+04
1 B.30e+04
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Afem? 7.00e+03 L

3.50e+03
0.00e+00

Figura 4.56 Curva de Polarizacion. Figura 4.57 Interfase GDL/CL (4nodo)A/m?

Fraccion Masa Oy: 0 - 0.83
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4158.02 4.15e-02
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Figura 4.58 Canales (cétodo) Figura 4.59 Interfase CL/mem (catodo)
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4.5. Curvas de Polarizacion

En esta ultima secciéon se presentan las curvas de polarizacién simuladas para el anélisis de
humedad y concentracion de oxigeno, asi como una comparacion de los datos experimentales

de E. Valenzuela [24] para el modelo de serpentin triple y la simulada para el modelo en espiral.

Las condiciones de operacién utilizadas en la simulaciéon fueron las mismas que las expe-
rimentales. (Ver Tabla 3.1)

La figura 4.60 muestra las curvas de polarizacién para el andlisis de humedad. En éstas
se observa que las pérdidas por transporte de masa se incrementan conforme el porcentaje de
humedad en los flujos es mayor. Sin embargo, para las condiciones experimentales (humedad
= 10% énodo y 5% catodo) también se observan bajas densidades de corriente. Esta dis-
minucién en la densidad de corriente se debe a dos factores: 1) Que la membrana no esté lo
suficientemente hidratada y 2) Que hay un exceso de agua liquida en la zona catalitica e impi-
de que exista una concentracion alta de hidrégeno y oxigeno en los sitios activos de reaccion,

provocando asi caidas minimas de densidad de corriente en las curvas I-V (humedad alta).

De esta manera, se puede ver que la humedad en los flujos de alimentacién de la celda
s influye en la densidad de corriente. Por esto, es necesario mantener un nivel de humedad

adecuado en los flujos para un buen desempeno de la celda.

Humedad
—— EXP/SIN —=— BAJA —&— MEDIA —a— ALTA
1
0.9 s
BN
0.8 =]
07 \\\-%
06 e e o
2
S 05 R
=
04 -
0.3 Kh&
[~
0.2 -
01 -
0
0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0
Alem?

Figura 4.60 Curva de Polarizacién. (Humedad)
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En la figura 4.61 se presentan las curvas de polarizacién simuladas para el analisis de
concentracion de oxigeno del modelo de simulacion. En este caso la curva con concentracion

muy baja corresponde a la curva que se simulé con los datos experimentales.

Concentracion de Oxigeno
—m— MUY BAJA ——BAIA —&— MEDIA —a— ALTA
1
09 —Q\
0.6 PPty
L =
07 =
0E m \QH-.
. L ]
—§ ns I =
= T H“m\
0.4
03 [
0z = N
0.1 Fm
0
0.0 0z 0.4 06 0.8 1.0 1.2
Aem?

Figura 4.61 Curva de Polarizacién. (Concentracién de Oxigeno)

En esta figura, se puede observar que la densidad de corriente aumenta conforme la con-
centracién de oxigeno es mayor en el flujo del catodo; asi también se observa que la influencia

de ésta variable es mas grande que la observada en las curvas de humedad (Concentracién
Alta).
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En la figura 4.62 se presenta una comparacion entre la curva experimental de la ”"Celda
Electrochem” y la simulada para el modelo en ”Espiral”, la diferencia que existe entre ellas
se debe principalmente al tipo de configuracién de canales y a las variaciones que pudieran
existir por las consideraciones del modelo de simulacion y las condiciones de experimentales

la celda FElectrochem.

Curvas de Polarizacion

+ Experimental Simulada

09

(R

07

06

w 4
=
(=] s
S 05

04 .

03 hd

*
0.2 +
0.1 -
*
0
0o 0.2 0.4 06 0.3 10

Figura 4.62 Curva de Polarizacién. (Experimental/Simulada)
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Capitulo 5
Conclusiones

Con el desarrollo de este trabajo se demostro que el uso de las técnicas de CFD pueden ser
empleadas facilmente como herramienta de disefio y de anédlisis para las celdas de combustible,
ya sea para determinar condiciones éptimas de operacién, modificacion de parametros o algiin
cambio en la geometria de la celda. Y esto se puede lograr sin tener que recurrir a las pruebas

experimentales de laboratorio que muchas veces resultan lentas y costosas.

Asi mismo, se presento el procedimiento para la elaboracion de los diferentes modelos
computacionales de una celda de combustible, lo cual no se encuentra reportado en la lite-
ratura. También, se plante6 una metodologia para realizar un anélisis de presion, humedad y
concentracion de oxigeno, los cuales forman parte del proceso de transporte de masa que se

lleva a cabo en la celda de combustible.
Con base en los resultados obtenidos, las conclusiones son las siguientes:

Para el estudio de presion, se encontré que los disenos de serpentin provocan fuertes
caldas de presion desde la entrada hasta la salida del gas, debido a los cambios de direccion
en su configuracién, lo cual se ve reflejado en la interfase difusor/catalizador. El disefio en
espiral disminuye las pérdidas de presion a lo largo de los canales por la reduccién gradual
de la longitud de cada uno de ellos, siendo asi un diseno aceptable en comparacién con los
disenos de serpentin. En cuanto al diseno con canales conectados se puede decir que favorece
la distribucion del gas sobre la superficie catalizadora; sin embargo, la presion en esta zona
sigue siendo baja; el diseno interdigitado mostré una distribucién uniforme y un aumento
de presion considerable en las interfases, debido al efecto que causa el uso de las ductos in-

terconectados del medio poroso; por lo tanto, este diseno fue el que mejores resultados obtuvo.
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Para el analisis de humedad se concluye que un porcentaje de agua entre el 30 - 50 % en
el flujo del anodo y del 5 - 10% en el flujo del cdtodo debe ser utilizado para tener un buen
desempeno de la celda, alcanzando asi densidades de corriente aceptables y que permitan

mantener a la membrana mejor hidratada.

En el analisis de concentracién de oxigeno se observé una mayor variacion de densidad de
corriente para los cuatro casos considerados, evidenciando asi la importancia de utilizar en
la celda oxigeno puro o aire altamente enriquecido con oxigeno para obtener densidades de
corriente mas altas; de lo contrario la eficiencia de la celda se vera afectada por las limitaciones

del transporte de masa en este electrodo.
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5.1. Trabajo a Futuro

1. Realizar un analisis dimensional en los canales de flujo del plato bipolar para conocer

su influencia en la distribucién de gas sobre los difusores.

2. Evaluar las configuraciones de canales complejas de los platos bipolares y algunas geo-
metrias alternas, asi como el uso de un medio poroso metalico como distribuidor de

flujo.

3. Realizar un estudio paramétrico en los platos bipolares (conductividad eléctrica-térmica,

permeabilidad), electrodos (relacién drea catalitica/superficie).

4. Construir una celda experimental en base al estudio realizado de dindmica de fluidos y

validar los resultados.
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Nomenclatura

C | kgmol/m? | Concentracion de Especies Simbolos Griegos

D m?/s Coeficiente de Difusion @ - Coef. Transferencia de Carga
E Volts Potencial de Equilibrio y - Coef. Concentracion

E J/kg Energia 0 m Espesor de Material
E° Volts Potencial Estandar € % Porosidad

h J/kg Entalpia n Volts Sobrepotencial

H % Humedad 13 % Eficiencia

i A Densidad de Corriente 0 - Angulo de Contacto

19 A Corriente de Intercambio A - Contenido de Agua

ir A Corriente Limite kg/ms Viscosidad

J kg/m?s | Flujo Difusivo de Especies p kg/m3 Densidad

J A/m3 Corriente de Intercambio, ref. o 1/ohm -m | Conductividad Eléctrica
k m? Permeabilidad o N/m? Tension Superficial

k W/m2K | Conductividad Efectiva T kg/ms? Tensor de Esfuerzos

M | kg/kgmol | Peso Molecular 0] Volts Potencial Eléctrico

P atm Presion Subindices

P; - Presion Parcial an - dnodo

P atm Presion Estdtica cat - cdtodo

De atm Presion Capilar act - activacion

R ohms Resistencia ohm - ohmico

R A/m? Corriente de Intercambio Volumétrica conc - concentracion

r kg/m3s | Tasa de Condensacion Volumétrica sol - fase sdlida

S kg/ms> Término Fuente mem - fase membrana

s kg/mSS Saturacion de Agua eff - efectiva

T Kelvin Temperatura oc - circuito abierto

|4 Volts Voltaje l - fase liquida

v m/s Velocidad Constantes

w Watts Potencia R J/molK | Cte. de los Gases (8,314)
Y - Fraccién Masa F C'/mol Cte. de Faraday (96, 480)
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