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Resumen

En este trabajo se presentan la descripcion de las celdas de combustible de
membrana de intercambio protonico como parametros y principios de
funcionamiento, los tipos de celdas existentes como una breve introduccién. El
trabajo fue realizado en el Instituto de Energias Renovables-UNAM campus Temixco
Morelos en el departamento de materiales solares laboratorio de hidrogeno. Se
presenta un estudio de dinamica de fluidos computacionales (CFD) a una celda de
combustible de membrana de intercambio proténico. Posteriormente a este estudio
se realizo un disefio de una pila de celda de combustible con canales iguales al
modelo de simulacion. Para dicho estudio se realizo un modelo computacional de
una monocelda completa con canales interdigitados y con un &rea activa de 49 cm?.
Los espesores de los componentes (difusores, membrana y capa catalizadora) se
tomaron de referencia los encontrados en literatura a si también el tamafio de
mallado de dichos componentes. Se evaluaron un total de 644832 volumenes de la
monocelda. El estudio fue realizado a 1 atmosfera de presion y a una temperatura de
25°C, se realizo el modelo en el simulador fluent con el método segregado para la
solucion de las ecuaciones de dinamica de fluido y obtener los contornos de
distribucion de especies en canales, difusor, catalizador y membrana obteniéndose
estas como resultados numeéricos del modelo, en los contornos del catodo se ven
afectados por la temperatura y presién, con ello afecta el funcionamiento de la celda.
En cuanto a los canales se observa una buena distribucion de especies, pero la
presion es alta en las entradas y baja en la salida. Una vez realizada la solucion del
modelo se tomaron referencias para el disefio de la pila de combustible que consta
de diez monoceldas conectadas en serie. A continuacion se presentan los capitulos

en que se realizo el trabajo.

Palabras clave: celdas de combustible, ensamble membrana-electro, dinamica de
fluidos computacionales, pilas de celdas de combustible, simulacion, canales de flujo.



INTRODUCCION

El empleo de los combustibles fésiles ha sido la columna vertebral del
desarrollo industrial y tecnolégico alcanzado por la humanidad desde
mediados del siglo pasado, pero hoy en dia sus reservas estan proximas a
agotarse y sobre ellos recaen la mayor responsabilidad de la
contaminacién y cambios climaticos que estan ocurriendo a nivel global.
Es por ello que en los Ultimos afios se estan desarrollando nuevas
tecnologias para generar energia de forma limpia, eficiente vy
descentralizada.

El hidrogeno como vector energético, obtenido del agua mediante el uso
de las fuentes renovables de energia y su acople con las celdas de
combustible seria el esquema ideal para garantizar las crecientes

necesidades energéticas de la humanidad de forma sustentable.

La estructura basica de una celda de combustible del tipo PEM consiste en
un ensamble membrana/electrodos (MEA) que puede verse como la
estructura genérica de una celda electroquimica:
electrodo/electralito/electrodo, empacada en la forma de un “sandwich” de
tres capas delgadas. Una capa de electrolito (Membrana polimérica) en
contacto con un anodo y un catodo poroso a cada lado. Esto constituiria
una celda, de forma tal que el apilamiento en serie y en funcién del
potencial deseado, formaria una “pila“. El sistema opera con dos tipos de
gases, combustible y oxidante, que pasan a través de estructura de las
capas “difusoras de gas” en contacto inmediato con la membrana-
catalizador estan hechas de papel o tela de carb6n poroso. Estas capas
son de 100-300 um de espesor. El papel de estos difusores de gas es el de
facilitar el acceso directo y uniforme de los gases reactantes, generalmente

hidrogeno y oxigeno, hacia las capas catalizadoras, sin tener la difusion de



agua liquida a través de las peliculas. Obviamente, tienen que ser hechas
de un material de alta conductividad electrénica y que sea estable en las
condiciones de humedad, temperatura y presion de la celda combustible.

1.2. Objetivo

Diseflar y simular una pila de celda de combustible tipo membrana
intercambiadora de protones (PEM), empleando nuevos materiales para
sus componentes, utilizando la técnica de simulacién de dinamica de

fluidos computacional.

1.3. Hipotesis
Es posible disefiar y simular una pila de celda de combustible de
membrana intercambiadora de protones (PEM), utilizando la técnica de

simulacién de dinamica de fluidos computacionales.



MARCO TEORICO

2.1. Antecedentes de las celdas de combustible

El Inglés William Robert Grove es conocido mundialmente como el padre
de las celdas de combustible debido a sus experimentos sobre el proceso
inverso a la electrolisis del agua en 1839 [1]. El descubrié un sistema en el
cual al combinar hidrégeno y oxigeno podia generar corriente eléctrica con

una alta eficiencia teorica figura 2.1.

A finales de los afios 50s se construyeron algunas pilas de combustible que
funcionaban correctamente, y queda demostrado que este tipo de
dispositivos eran generadores eléctricos silenciosos que permitian
reemplazar un proceso de combustion por otro con un rendimiento superior

al de las maquinas térmicas convencionales.

Pero fue Nernst el que dedujo la ley termodinamica que rige el principio de
funcionamiento de las pilas de combustible; y fue, ademas, el primero en
construir un modelo real de pila de Oxidos solidos y ceramica. De este
modo y debido fundamentalmente a la dificultad de obtener electrodos
fiables, baratos y con buenas prestaciones, la pila de combustible cay6 en
el olvido. Por otro lado, comenzaron a desarrollarse con gran rapidez
dispositivos generadores de potencia tales como maquinas de vapor y
motores de combustion interna, los cuales eran baratos de fabricar y
fiables; ademas, hacia 1860 se logré almacenar la energia eléctrica en
acumuladores de plomo, las cuales eran mas que suficientes para cubrir

las necesidades de electricidad en aquella época [2, 3].

En 1894, Ostwarld describe un dispositivo electroquimico el cual tuvo fallos

debido a las altas temperaturas de operacion y problemas de materiales,



en tal sentido, muchos investigadores centraron sus esfuerzos en la

reaccion de H,/O, que puede ser controlada facilmente.

Pero su desarrollo tecnoldgico fue poco hasta finales de los 80°s cuando
las grandes compafiias automovilisticas, universidades, centros de
investigacion, companiias privadas y estatales, motivadas por las bondades
gue ofrece este tipo de tecnologia han logrado impulsar su investigacién y
desarrollo, propiciando su actual auge. Las aplicaciones son diversas,
desde usos médicos como marcapasos hasta grandes plantas para la
produccion centralizada de electricidad.

En 1954 es presentado el primer dispositivo funcionando y a partir de esta
fecha su desarrollo estuvo centrado en los programas espaciales (Gemini,
Apollo, Spacelab) [4].

Ha tomado mas de 150 afos para el desarrollo de la ciencia basica y
tecnolégica de estos dispositivos, pero aun es necesario un marcado
esfuerzo en la busqueda de los materiales y procesos de produccion de

bajo costo que propicien su implementacion comercial a gran escala.

A partir de 1996 el Centro de Investigacion de Energia de la UNAM (CIE-
UNAM), comenzé a incorporar dentro de sus lineas de investigacion la
tematica del hidrégeno y las celdas de combustible. Las primeras
investigaciones realizadas en este campo estuvieron dirigidas hacia la
busqueda de nuevos materiales catalizadores que permitieran sustituir a
los costosos y poco abundantes metales nobles, tales como, el Platino,
comunmente usados en estos dispositivos. A principio del afio 2000 se
amplié el campo de investigacion hacia otras partes importantes de la
celda, como el desarrollo de ensambles membrana electrodos y nuevos
materiales para colectores de corriente. Todos estos estudios permitieron
obtener el primer prototipo de celda de combustible a escala de laboratorio,

cuyas pruebas preliminares arrojaron resultados alentadores. La



consolidacion del conocimiento tanto tedrico como practico en el estudio de
estos dispositivos, la infraestructura de investigacion y las capacidades
tecnologicas existente en el CIE dan la posibilidad de realizar adaptaciones
por ingenieria inversa, por mejoramiento de disefio o por via de innovacion
a celdas de mayor potencia y obtener prototipos propios con un nuevo
valor agregado. La via de la asimilacion tecnol6gica nos ha permitido

ahorrar tiempo y disminuir los riesgos en la investigacion- desarrollo.

Figura 2.1. Experimento de Grove [9].

2.2. principio de operacién y aspectos termodinamicos

Las celdas de combustibles son dispositivos electroquimicos que
convierten la energia contenida en un combustible directamente en
electricidad. Mantienen un suministro constante de electricidad siempre
gue exista aporte de combustible (hidrogeno y oxigeno). Transforman
directamente en electricidad la energia contenida un combustible en este
caso hidrogeno, mediante un proceso isotérmico que aprovecha la entalpia

libre interna del combustible a temperatura de operacion.

Energia quimica — Energia eléctrica.



Para entender el funcionamiento de una celda de combustible a
continuacién se aborda una descripcion general de los fundamentos

termodinamicos y electroquimicos.

2.2.1. Energia libre de Gibbs

La energia disponible que tiene un sistema para realizar un trabajo,
despreciando cualquier efecto debido a cambios de presion y/o volumen es
la energia libre de Gibbs. En las celdas de combustible este trabajo es el
gue involucra el movimiento de electrones a través de un circuito externo
[5]. Este cambio de energia es una medida del trabajo maximo eléctrico
gue puede obtenerse en una Celda de combustible que opere a una
temperatura constante y la presion es dada por el cambio negativo de la

energia libre de Gibbs de formacion de los reactantes (AGy:
AGs=Gr(productos) - = Gr(reactantes)

La celda de combustible tipo PEM utiliza H, como combustible y O, como
oxidante, el valor de la energia libre de Gibbs de formacién es de -237.2
kJ/mol a 25 °C cuando se obtiene agua liquida como producto y de -226.1
kJ/mol a 80 °C cuando se obtiene agua en forma de gas [6]. Si se
considera que el proceso es reversible, toda la energia libre de Gibbs se

convierte en energia eléctrica.

En la celda de combustible por cada mol de agua producida se utiliza una
molécula de hidrogeno, media molécula de oxigeno y dos electrones que

pasan por el circuito externo.

Por cada mol de hidrogeno usado 2N electrones cruzan el circuito externo.

Si e” es la carga de un electrén, la carga que fluye es:

-2Ne = -2F (Coulomb)



Donde N es el numero de Avogadro, F la constante de Faraday, o la carga
de un mol de electrones (96,847 C)

Si Err es el voltaje reversible de la celda de combustible, entonces el
trabajo eléctrico hecho que involucra el movimiento de esta carga a través

del circuito es:
Trabajo eléctrico echo = carga X voltaje = -2F E, Joule

Entonces el trabajo realizado en la cela de combustible es igual a la
energia libre de Gibbs liberada por la reaccion electroquimica (ec.2.1).

Wel == A Gf == —TlF Erey (21)

Donde n es el numero de moles que entran en la reaccion, Er, es el

voltaje ideal de la celda (V).

Esta ecuacion es valida para la mayoria de los sistemas de celdas de
combustible a cualquier temperatura y presion constante. A partir de la
segunda ley de la termodinamica, el cambio de energia libre a trabajo util
puede ser obtenido cuando una irreversibilidad de operacion de una celda
de combustible es independiente de la temperatura. Por consiguiente el

trabajo eléctrico y la salida de potencia eléctrica es (ec. 2.2):
AG = AH - TAS (2.2)

Donde G es la energia libre de Gibbs, AH es el cambio de entalpia (calor),
AS es el cambio de entropia, y T es la temperatura absoluta. La energia
térmica total disponible es AH, la diferencia entre AH y TAS representa la
energia disponible como resultado de los cambios dentro de la entropia del
sistema (AS). La cantidad de calor generado por una Celda de combustible

gue funciona reversiblemente es TAS.



La maxima cantidad de energia eléctrica que se puede obtener por la
ecuacion de la energia libre de Gibbs (ec. 2.3).

We = - AG (2.3)

El potencial eléctrico de una celda de combustible es (ec. 2.4).

= —AG _ 237.04kjmol _ 1229V (2.4)
nF 2.96400 Cmol

El resultado de la ecuacion 2.4, 1.229V corresponde al voltaje de circuito
abierto ideal para una celda de combustible.

2.2.2. Ecuacién de Nernst
Anteriormente se mencion6 como los cambios en la energia libre de Gibbs
estan dependen de la temperatura. Del mismo modo, estos cambios son

afectados por variaciones de presion y concentracion de los reactivos.

La entalpia y entropia estan en funcion de la temperatura y en esta
dependencia interviene un término denominada calor especifico (Cp.), que

es diferente para cada temperatura [7].

2.2.3. Sobrepotenciales en la celda de combustible

Para un disefio de celda de combustible, es posible mejorar el
funcionamiento de la celda tomando en cuenta ciertas condiciones de
operacion, la celda disminuye su potencial de equilibrio a su potencial real
debido a las pérdidas irreversibles asociadas a los procesos
electroquimicos y de trasporte de masa. Los sobrepotenciales o
sobrevoltaje (n) se originan por tres causas: (1) activacion (Mac), (2)
resistencia Ohmica (Monm) Yy (3) concentracidn  (Nconc). EStos

sobrepotenciales provocan que el “potencial eléctrico real de la celda (V)



sea menor que su potencial de equilibrio (E) y se obtiene la ecuacion (ec.
2.5).

V =E - Nact- Nohm - Nconc. (2.5)
Otro fenbmeno importante se presenta poco antes del sobrepotencial por
activacion es el “Efecto crossover” y ocurre por el cruce de hidrogeno a
través de la membrana. Dado que cada molécula de hidrogeno contiene
dos electrones, el efecto crossover y las corrientes internas de la celda de
combustible con considerados fendmenos equivalentes. Cada molécula de
hidrogeno que atraviesa electrolito reacciona con el oxigeno en el cétodo,
supone dos electrones menos en la generacion de corriente eléctrica que
atraviesa el circuito externo. En principio, esta pérdida de electrones se
puede considerar insignificante mientras la celda de combustible esta
generando potencia, sin embargo cuando el circuito eléctrico esta abierto, o
cuando la demanda de corriente es pequefa, estas pérdidas pueden
resultar perjudiciales. Por lo tanto, una vez que el hidrogeno haya
atravesado la membrana y haya reaccionado con el oxigeno del catodo
para formar agua, se producira un efecto de disminucion de potencial en el
catodo y, al mismo tiempo, en la celda, a continuacion se presenta en la

figura 2.2 el efecto que esta causa.
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Figura 2.2. Efecto de las pérdidas por corrientes internas y efecto de cruce
de reactivo (crossover) [8].

A continuacion se describen las pérdidas o sobrepotenciales figura 2.3 que

ocurren en la celda de combustible tipo PEM.

FPotencial Teodrico

1.2 \~
=
S 1:0 m Peérdidas por activacion
=
2
wm 08 R
= m Perdidas chmicas
2 os :
..g m Perdidas por transporte de masa———;;___.‘__._
o 0.4 e 0

~

0.5 1.0 1.5 2.0
Densidad de corriente (A/cm?)

Figura 2.3. Curva (ideal/real) de voltaje vs densidad de corriente para una
celda de combustible [17].
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2.2.3.1. Sobrepotencial por activacion (n4¢:)

Para que se lleve a cabo la reaccion electroquimica, es necesario que
exista una cierta diferencia del potencial eléctrico desde el equilibrio. Esta
diferencia es el sobrepotencial por activacion que esta directamente
relacionada con la lentitud de las reacciones electroquimicas que tiene
lugar en los electrodos.

Estas pérdidas se producen tanto en el &hodo como en el catodo de la
celda, pero la reduccién de oxigeno requiere superar unas barreras
energéticas mas elevadas y, por lo tanto, se trata de una reaccién lenta en
comparacion con la oxidacion del hidrogeno. Por definicion electroquimica,
el potencial reversible para la reaccion de oxidacion del hidrogeno es cero
para cualquier temperatura, y por ello se utliza este elemento como
electrodo de referencia.

La caida del potencial eléctrico debido al sobrepotencial por activacion

normalmente se expresa por una ecuacion semi-empirica (ec. 2.6).
RT i
Mact = IN (—) (2.6)
c

Donde «a, es el coeficiente de transferencia de carga para la reaccion del
electrodo, i, es la densidad de corriente de intercambio, i es la intensidad
de corriente demandada por la carga, R es la constante de gases (8.314

Jmol/k), T es la temperatura absoluta, (K) y F es la constante de Faraday
(9.65 X 10”C/kg mol).

La expresion anterior es consecuencia directa de la que se conoce como
Ecuacién de Tafel, en 1905 y tras una serie de resultados experimentales,
llegd a la conclusién de que los sobrepotenciales en la superficie de un

electrodo sigue un patron general en numeras reacciones electroquimicas.
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La forma mas usual de la ecuacion de Tafel que puede ser expresada por
(ec. 2.7).

Nact =a+b*logi (2.7)

Donde a = - 2.3 RT / anF log iy y b = 2.3 RT/ anF. El término b es
conocido como pendiente de Tafel y se obtiene de la pendiente de una

gréafica de i, como una funcién de In (J).

De acuerdo a la ecuacion de Tafel el aumento de la densidad de la
corriente demandada hace que disminuya el potencial eléctrico de la celda.
Cuanto menor sea el valor de i,, mayor sera esta caida del potencial. La
pendiente de Tafel para una reaccion electroquimica es aproximadamente
de 100 mV a temperatura ambiente. Asi un incremento de 10 veces en la
densidad de corriente causa incremento de 100 mV en el sobrepotencial de

activacion.

Para disminuir estas pérdidas pueden seguirse algunas estrategias como

son [8]:

e Emplear catalizadores mas eficaces y finamente distribuidos.

e Aumentar el area efectiva de contacto de los electrodos.

e Aumentar la concentracion de los reactivos.

e Aumentar la presion de operacion, para un mejor aprovechamiento

de las posiciones cataliticas disponibles.
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2.2.3.2. Sobrepotencial por resistencia Ohmica (opm)

Estas son causadas por la resistencia idnica entre el electrolito y los
electrodos, y la resistencia al flujo de electrones a través del electrodo. Las
pérdidas 6hmicas son proporcionales a la densidad de corriente, la
resistencia de la celda permanece constante. Estas se reducen al disminuir
la separacion de los electrodos y al aumento de la conductividad i6nica del
electrolito, ya que obedecen a la ley de Ohm las pérdidas 6hmicas puede

ser expresada por la (ec. 2.8).
Nonm = LR (2.8)

Donde i es la densidad que fluye a través de la celda (A/lcm?), y R es la
Resistencia total de la celda (Ohm), que incluye la resistencia electronica
(Reiec), 16nica (Ripnica) Y por contacto (R ontacto): €Xpresadas en (ohm)
[20].

Las pérdidas en esta region también pueden ser reducidas mediante la
humidificacion de los gases, especialmente en el anodo y empleando
membranas con espesores finos, con baja resistencia i6nica y baja
resistencia al transporte del agua. En este trabajo, se utilizaran difusores
de gas y colectores de corriente con alta conductividad eléctrica y
membranas finas, para disminuir la resistencia de contacto que existe

entre ellos.

2.2.3.3. Sobrepotencial por concentracion (9.onc)

Estas pérdidas dependen de la densidad de corriente, ocurren por encima

del rango de operaciéon de la celda, pero se deben principalmente a los
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altos limites de potencial eléctrico resulta dificil proporcionar grandes
cantidades de flujo reactante requerido por la celda. Los procesos que
generalmente contribuyen a estas pérdidas por transporte de masa son: la
baja difusion de los gases, la baja solubilidad de los gases y el agua
dentro/fuera del electrolito.

El efecto de este cambio en la presién parcial de los gases se puede
aprecias en la ecuacion de Nernst (ec. 2.5). Para determinar el
sobrepotencial por concentracién en una celda de combustible tipo PEM
se tiene que recurrir a la ley de Fick de la difusion. 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. 2.9).

i = n*F*D % (2.9)
Donde i es la corriente de la celda, D es el coeficiente de difusién de las
especies que reaccionan, Cp es la concentracion en el seno de la interface,
Cs es su concentracion en la superficie, y § es el espesor de la capa de
difusion. La corriente limitadora de la celda i1, es una medida de la maxima
tasa a la cual un reactante puede ser suministrado a un electrodo y ocurre

cuando C, = 0.

i, = N*F*D %B (2.10)

Manipulando las ecuaciones 2.10 y 2.11, y a ecuacion de Nernst para

especies reactantes en condiciones de equilibrio o cuando la corriente no

esta fluyendo, es:
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RT
E;=0=E°+—InCp (2.11)

Cuando la corriente fluye, la concentracion en la superficie es menor que la

concentracion en el seno y la ecuacion de Nernst se convierte en:
RT
E=E°+—InCs (2.12)
nr

La diferencia de potencial (AE) producida por un cambio de corriente de

concentracion en el electrodo es llamada sobrepotencial por concentracion:

RT | Cs

AE =1conc = — In s (2.13)

Luego de las operaciones anteriores y a través de la ecuacion de Nernst,

se obtiene la ecuacién de las perdidas por concentracion:

RT [
Neone = In (1= ) (2.14)

lL

Este fendmeno es grave en 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 actia como barrera
adicional al transporte de oxigeno hacia los sitios de reaccion. Minimizando
estas pérdidas podemos prolongar la regiéon 6hmica, obteniendo asi una

mayor densidad de potencia [9].
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2.2.4. Eficienciade la celda

Existen varias definiciones para describir la eficiencia en el rendimiento de
un dispositivo, y usualmente se utilizan dos definiciones de eficiencia en la
termodinamica; la primera se basa en la primera ley de la termodinamica,
conocida también como el principio de conservacion de la energia, y
establece que la energia no se puede crear ni destruir durante un proceso;
sélo puede cambiar de forma. La segunda definicion se basa en la segunda
ley de la termodindmica, es una medida de eficiencia en relacién con el
maximo trabajo de un sistema de ahi la segunda definicion de la eficiencia
es a menudo llamado eficiencia de la energia [10]. La eficiencia de un
dispositivo de conversion de energia se define como la cantidad de energia

util producida dividida entre la energia de sus reactantes AH.

__energia util obtenida
€ = o (2.15)

La eficiencia ideal de una celda de combustible, de funcionamiento

reversible, es entonces:

AG

Nideal = Al (2.16)

Utilizando las condiciones normales de la energia libre (AG) y la entalpia

(AH) descrita anteriormente (AG = -237.1 kJ/mol, AH = -285.8 kJ/mol),
muestra que la maxima eficiencia termodinamica en condiciones normales

es 83%, como se muestra a continuacion.

—-237.1
Nideal = —gc g — 0.83 (2.17)
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La méxima eficiencia tedrica se puede calcular usando la siguiente

ecuacion [25].

AS
Nidear=1-T% A (2.18)

En cuanto a la eficiencia de una celda siempre es menor que su potencial
ideal debido a las perdidas asociadas a los sobrepotenciales y a las
condiciones de operacion. Las caidas del voltaje se deben a los
sobrepotenciales o pérdidas anteriormente descritas. Bajo estas
condiciones el voltaje de la celda queda expresado con la siguiente

ecuacion:

V=E- r’act,an - nact,cat - Nohrm - 77conc,an - 77conc,ca1: (2-19)

Donde (an y cat) corresponden a las pérdidas que ocurren en el anodo y

catodo. La eficiencia de voltaje se define como:

SRS

EV= (2.20)

La eficiencia de voltaje puede alcanzar valores de 0.9 y es inversamente

proporcional a la corriente, debido al aumento del sobrepotencial 6hmico.

Otra perdida que ocurre en la celda es la conversion incompleta de los
gases en su respectivo producto cruce de combustible. Y la eficiencia que

toma en cuenta esta pérdida es la Faradica.

1
& =1 (2.21)
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Donde I es la corriente observada en la celda e I es la corriente tedrica
esperada con base a la cantidad de reactantes consumido, considerando

gue la reaccion se lleva a cabo completamente, su valor es superior a 0.9.

La eficiencia global en una celda de combustible es el producto de las
eficiencias descritas anteriormente:

€=U € .€y.€ (2.22)
Donde . es definida por (ec. 2.23), el aprovechamiento de combustible,
en la practica, no todo el combustible que entra a la celda en

aprovechado. De esta manera se define un coeficiente de

aprovechamiento de combustible como:

__masa de combustible consumido

(2.23)

¢ " masa de combustible alimentado

Generalmente la eficiencia global de una celda de combustible se
encuentra entre el 40 — 60%, considerando las diferentes perdidas que se

presentan durante el funcionamiento.

2.3. Tipos de celdas de combustible

Existen diferentes tipos de celdas de combustible las cuales se clasifican
de acuerdo al tipo de electrolito que emplean para su operacion. Sin
embargo cabe destacar que existen otras caracteristicas que diferencian a
cada tipo de celda, entre ellas: la temperatura, la densidad de potencia,

eficiencia, rango de potencia, conductor iénico, entre otras [11].

1.- Celdas de combustible alcalinas (AFC).
2.- Celdas de combustible membrana de intercambio proténico, (PEMFC).

3.- Celdas de combustible de Metanol Diluido (DMFC).
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4.- Celdas de combustible de Acido Fosférico (PAFC).
5.- Celdas de combustible de Carbonatos Fundidos (MCFC).

6.- Celdas de combustible de 6xidos soélidos (SOFC).

En la Tabla 2.1, se muestra de forma resumida las caracteristicas técnicas
y operacionales de las tecnologias de las Celdas de Combustible

anteriormente mencionadas.

Tabla 2.1. Caracteristicas principales de las celdas de combustible [14].

_ lon Temp. de o o
Tipo de FC o » Eficiencia Aplicaciones
movil  operacion

Usada en vehiculos

Alcalina (AFC) OH 50 - 200°C 70% i
espaciales
Membrana de Transporte, aplicaciones
intercambio de H* 25 - 80°C = 40% moviles y sistemas CHP de
protones (PEMFC) baja potencia

- Transporte, aplicaciones
Metanol diluido

H 50 — 80°C = 40% moviles y sistemas CHP de
(DMFC) . .
baja potencia
Acido fosférico . Sistemas CHP de 200 kW
H ~220°C > 40% .
(PAEFC de potencia

] Adecuada para sistemas
Carbonato fundido

(MCFC) cos~ ~650°C > 60% CHP de mediay alta
potencia (MW)
.. L Adecuada para todos los
Oxidos sélidos 5 . > 70% ] ] )
(SOFC) (0] 500 — 1000°C niveles de potencia (baja,

media y alta)
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2.3.1 Celdas de combustible de membrana intercambiadora de
protones (PEMFC)

(PEMFC), estas celdas utilizan como electrolito una membrana polimérica
conductora de protones. Dicha membrana se encuentra entre dos
electrodos porosos impregnados en el lado de la membrana con un
electrocatalizador (usualmente platino) y un material hidrofobico del otro
lado [12]. Estas celdas funcionan a temperaturas bastante bajas, por lo que
el problema de las velocidades de reaccion lenta es abordado mediante el
uso de catalizadores y electrodos sofisticados. El platino es el catalizador,
siendo este material muy costoso, pero en los ultimos afios solo se utilizan
pequefas cantidades haciendo esta una pequefia parte del precio de la
celda de combustible PEM [13]. Tienen una alta densidad de potencia
eléctrica, pueden variar su salida rapidamente para satisfacer cambios en
la demanda de potencia como en el caso de los automoviles. Las celdas
PEM son los principales candidatos para vehiculos ligeros, por ello las
grandes comparfias de automoviles (Chrysler, Daimler-Benz, Ford, GM,
Honda, MAN, Renault, Toyota, Volvo, etc.), motivadas por considerar a las
PEMFC como una alternativa para los sistemas de propulsion, se

plantearon como objetivo obtener el sofiado auto del futuro [1].

Las reacciones quimicas fundamentales en una celda de combustible tipo
PEMFC son:

H, - 2H" + 2e” (4nodo)

~0, +2H" + 2&" - H,0 (catodo)

H, + % O, —» H,0 + Electricidad + calor (global)
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A diferencia de una bateria convencional, el combustible y el oxidante se
suministran con el dispositivo de fuentes externas. El dispositivo puede

operar hasta que el combustible u oxidante se haya agotado.

Las PEMFC béasicamente estdn compuestas por un electrolito solidé y a
cada lado del mismo, una capa catalizadora y una capa difusora figura
2.10. El electrolito es una membrana de tipo polimérico que permite el paso
de protones. Al ser un polimero pueden simplificarse algunos aspectos de
cierre y sellado de pila, comparado con otro tipo de celdas cuyo electrolito

no es solido.

El uso de una membrana polimérica simplifica el proceso de produccion,
reduce la corrosion y garantiza largo tiempo de vida de la celda, implica
ademas alta densidad de potencia debido a su bajo peso y volumen. Estas
caracteristicas hacen que la PEMFC sea una de las celdas mas atractivas

y sobre ellas un especial interés por parte de la comunidad cientifica [15].

Una de las ventajas mas importantes de la celda de combustible de tipo
PEM es que trabaja en un rango de bajas temperaturas (25-80 °C)
comparadas con otras celdas, tiene un arranque rapido, mayor vida Uutil,

membranas mas finas y alta densidad de potencia.

Del lado de combustible (anodo), al llegar el gas al catalizador a través de
la capa difusora, se produce la separacion del hidrogeno en protones y
electrones. Los protones atraviesan la membrana, mientras que los

electrones circulan por un circuito externo [16].

En el catodo, los protones que traviesan la membrana se combinan con los
electrones que llegan del circuito externo y reaccionan con el oxigeno en el
catalizador, produciéndose agua y liberando energia calorifica. En la figura
2.4, se pueden observar las reacciones que ocurren durante el

funcionamiento de la celda.
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Catodo %0, + 2H" + 2e" — H,O +
Membrana 2H" T &Ii]
Anodo H, > 2H +2e | —
Difusor

Placa

monopolar

Figura 2.4. Representacion esquematica de una celda de combustible
PEM [17].

La celda es completada con los platos monopolares, este componente es
el encargado de distribuir los gases por medio de canales y mantener la
separacion de los gases. El grafito de alta pureza es el material utilizado

tradicionalmente en su construccion.

Las aplicaciones de las PEMFC en sistemas moviles y en la industria
automotriz, es uno de los mayores atractivos, sin embargo, necesita un
sistema generador de potencia economico, ligero y con alta densidad de
potencia. En tal sentido los platos bipolares u monopolares actuales
constituyen un impedimento, pues esto representa mas del 80% del peso y
volumen de este tipo de celda [18], ademas, de aproximadamente el 40%

del costo total de sus componentes.

2.3.1.1. Desempefio

El principio de cémo una celda de combustible PEM genera electricidad es
relativamente facil de comprender. Sin embargo, la potencia de salida de la
celda depende las propiedades de los materiales, el disefio y de la
estructura de la celda, su funcionamiento y condiciones de operacion, tales
como el flujo de gas, la regulacion de la presion, el calor y el manejo del

agua. El funcionamiento de una celda requiere un mantenimiento optimo de
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la temperatura, la hidratacion de la membrana, y la presion parcial de los

reactivos a través de la membrana para evitar un bajo rendimiento [19].

2.3.1.2. Efectos de la presién

Estas celdas de combustible PEM, pueden operar a presion ambiente o
una mayor presion, las celdas de combustible, por lo general obtienen
mejores resultados cuando la presion se incrementa. Pero hay que tener
en cuenta que para aumentar la presion, se necesita energia adicional para
la compresion. Desde el punto de vista del sistema, la ganancia neta de
operacion es discutible cuando la energia de compresion se tiene en
cuenta. Frecuentemente, el gas reactante es alimentado de un tanque a
presion a la entrada de la celda de combustible. La presién, conocida como
la compresion, es controlada por un regulador instalado en la salida y
mantiene la presion deseada. Sin embargo, la presion de entrada, es
superior a la presion de salida, ya que hay una caida de presion entre la

entrada y salida a lo largo de los canales de flujo.

2.3.1.3. Efectos de la temperatura

En términos generales, las Celdas de Combustible a altas temperaturas de
operacion producen un mayor potencial o mejor rendimiento de la celda.
Sin embargo, para cada disefio de las Celdas de combustible hay una

temperatura de funcionamiento 6ptima.

La reaccion de la celda de combustible es exotérmica, por lo que genera
calor como subproducto. Para mantener la temperatura deseada, el calor
debe ser eliminado del sistema, una parte del calor es disipada a través de
la superficie externa de la Celda de combustible y el resto ser llevado con
un sistema de refrigeracion. El refrigerante puede ser aire, el agua, o0 un

refrigerante especial [19].

23



2.4. Pila de celda de combustible

Una pila de celda de combustible estd constituido basicamente de un
apilamiento de placas bipolares, estas son placa con doble canalizacion
entre cada una de las superficies activas como se muestra en la figura 2.5.
Es importante reiterar que las placas bipolares deber ser fabricadas con
materiales impermeables al gas, de otro modo los gases reactantes
podrian mezclarse y reaccionar antes de tiempo, por lo que los electrones
obtenidos no se podrian aprovechar.

Canales de flujo Canales de flujo
del hidrégeno del oxigeno

Placa inicial Placas bipolares Placa final

Figura 2.5. Esquema de una pila de celda de combustible tipo PEM [7].

Una pila de celda de combustible puede tener pocas celdas apiladas o
cientos de ellas conectadas en serie mediante placas bipolares, esto en

funcién de la aplicacion o de la potencia requerida.

Los parametros para disefiar una celda de combustible son muchos y uno
de ellos la configuracion del apilamiento, las interconexiones, para
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aprovechar la energia generada durante la reaccion electroquimica. En
esta configuracién, una solo placa bipolar conductora esta en contacto con
el anodo de una celda y el catodo de la adyacente, dejando de este modo
ambas celdas conectadas en serie. Ademas esta configuracion aporta
pérdidas eléctricas minimas al sistema figura 2.6.

—= Placa bipolar

vvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvvv [ | ()Yid"lllte
L | Xi1ds

mw¥¥n  Combustible

E—— Flectrolito

Electrodo

e e ) ﬂ Flujo de iones

Figura 2.6. Interconexion vertical de celdas de combustible mediante el

método de placas bipolares [7].

La construccion de una pila de celda PEM no es tarea facil, ya que la
manufactura o maquinado de las placas bipolares representa altos costos,
ademas, como se desea minimizar el peso y las dimensiones de la pila, se
busca que las placas sean lo mas delgadas posibles (aumentando su
resistencia electronica), haciéndolas con esto fragiles y requiriendo un trato
mas cuidadoso. El ensamble de los componentes con una disposicion
fisica que asegure contacto eléctrico 6ptimo entre los electrodos y el area
activa de los canales, ademas debe haber un aislamiento total entre las

placas bipolares para evitar corto circuito.

Una vez logrando el ensamble Optimo se pueden generar una gran
cantidad de potencia eléctrica dependiendo de las necesidades Yy

aplicacion que se requiera.

25



2.5. Componentes de una celda de combustible

Una celda de combustible tiene diferentes componentes para llevar a cabo
su funcionamiento, como anteriormente se menciono que una celda de
combustible es un dispositivo electroquimico que convierte la energia
qguimica de las reacciones de oxidacién de un combustible y de reduccion
de un oxidante en energia eléctrica y calor. Pero esto no seria posible si no
se cuenta con los materiales adecuados para su construccion tales como
una membrana de intercambio protonico, difusores de gas, catalizadores,

colectores de corriente, etc.

2.5.1 Ensamble Membrana-Electrodo (MEA)

El ensamble membrana-electrodo (por sus siglas en ingles, (membrana
electrode assembly) ha es la parte fundamental de una celda PEM, puede
mencionarse que es el “corazon” de la celda, donde se llevan a cabo las
reacciones electroquimicas que trasforma la energia quimica del
combustible y el oxidante directamente en energia eléctrica. La estructura
del a MEA ha evolucionado de una estructura de tres capas (difusor-
membrana-difusor), a una de cinco capas como se muestra en la figura 2.7,
ambos lados de la membrana tienen una capa catalitica porosa formada

fundamentalmente por platino sobre carbon, ademas de difusores de gas.
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Figura 2.7. Representacion esquematica del MEA.

2.5.1.1. Membrana

La membrana de electrolito polimérico es un polimero organico solido
compuesto por acido perfuoro-sulfinico [20]. La membrana debe exhibir una
alta conductividad protonica, ser impermeable al combustible y oxidante
debe tener buena estabilidad quimica y mecanica en el ambiente de trabajo
en las celdas de combustible y ademas el transporte de agua generada por
las reacciones electroquimicas que se llevan a cabo, se debe hidratar para

funcionar y seguir siendo estable [21].

La membrana mas comercial y utilizada es la membrana Nafion® la cual
es fabricada por la compafiia DuPont, esta se encuentra en diferentes
espesores y conductividad iénica, como se muestra en la Tabla 2.2. La

membrana mas delgada garantiza mayor conductividad de iones.
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Tabla 2.2. Diferentes tipos de membrana ofrecido por Dupont [22].

Tipo de nafion® | espesor
N 112 51 um
N1135 89 um

N 115 127 um
N117 178 um

2.5.1.2. Difusores de gas

Los difusores de gas estan estrechamente vinculados al desempefio del
ensamble membrana-electrodo, tiene la funcion de distribuir de forma
homogénea los gases hacia los sitos de reaccion, impedir el paso del agua
liquida y vapor hacia la capa catalitica, asi como, permitir la salida de
corriente eléctrica hacia los colectores de corriente. La capa difusora
tipicamente fabricada de tela o papel carbon y tiene una porosidad entre 20
— 50 um [23]

2.5.1.3. Catalizadores

Este componente del ensamble membrana-electrodo es una pelicula
delgada de material catalizador (platino, Pt, Pd, Ru) en donde suceden las
reaccion electroquimicas [23]; que dara lugar a la transformacion de la
energia quimica del combustible directamente en energia eléctrica
conducida esta por los difusores hacia los colectores de corriente. La capa
catalitica estd compuesta por particulas de Pt de 2 nm de diametro
soportadas sobre particulas de carbon de aproximadamente 10 nm de
diametro mezclado en proporciones adecuadas con nafion liquido en la

figura 2.8 se muestra un esquema.
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Figura 2.8. Ensamble membrana electrodo y composicion de la capa

catalizadora [24].

2.6. Placas bipolares

Las placas bipolares tiene la funcion de recoger y conducir la corriente
eléctrica desde el anodo de una celda hasta el catodo de la siguiente,
ademas de distribuir uniformemente el combustible y el oxidante por medio
de los canales de flujo. A demas de esto tiene que llevar un fluido de
refrigeracion (solo para pilas de gran potencia). También tiene que
contener los gases reactantes dentro de la celda y evitar la mezcla de
estos. En una pila proporcionar las series de conexiones necesarias entre
las celdas a través de la conduccion de la corriente eléctrica entre cada

celda y finalmente a las placas colectoras finales.

Para el ensamble de una pila de celda de combustible se utilizan placas
bipolares, de manera que se utiliza una placa con doble canalizacién entre

cada superficie activa para suministrar oxigeno y por el otro hidrogeno.
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Aqui se presentan algunas propiedades que debe tener un material para
ser usado en la construccibn de placas bipolares para celdas de
combustible tipo PEM y son [25]:

Conductividad eléctrica < 0.01 ohm . cm?
Conductividad térmica: tan alta como sea posible
Permeabilidad a los gases: < 10~7 mbar/s.cm?

Debe ser resistente a la corrosion

N X K X

Rigida, resistente a la flexion > 25 MPa, estabilidad mecéanica a

fuerzas de compresion.

<

El costo del material debe ser lo mas bajo posible

<

Bajo peso y volumen

v" Materiales reciclables

2.6.1. Materiales para placas bipolares

En los udltimos aflos se han realizado numerosas investigaciones en la
busqueda de nuevos materiales para la construccion de placas bipolares
para sustituir al grafito siendo este el material tradicional que se ha
utilizado. Por ello se da a la tarea de buscar nuevos materiales, el uso de
metales como el aluminio y aceros. Las placas bipolares constituyen mas
del 80% de la masa y el 45% de su costo. Para que un material pueda
usarse como placa bipolar, debe cumplir con ciertas caracteristicas como
ser de bajo peso, un material ligero, facil de manufacturar, buena
resistencia mecanica, excelente conductor eléctrico. Pero el uso de aceros
implica riesgos de corrosion y efectos negativos para el transporte de los

gases hacia la MEA.

El aluminio (Al) como principal material que sean realizado experimentos;
tienen la ventaja de ser muy buenos conductores del calor y la electricidad

se pueden mecanizar facilmente, y no son porosas, y por lo tanto pueden

30



reducirse los espesores y con ello el peso de la celda. Pero tienen algunos
inconvenientes como ser propensos a la corrosion debido al ambiente que
se genera dentro de una celda [26]. En literatura se encuentran trabajos
donde se han realizado experimentos con aluminio utilizando algun
recubrimiento especial de otro material, esto para mejorar las propiedades
y obtener mejores resultados, pero con ello aumenta el costo de fabricacion
de la celda.

2.6.2. Canales de flujo

Los canales de flujo son por donde se distribuyen tanto el combustible
como el oxidante. La configuracion de estos es importante ya que tiene
gran impacto en la distribucion de los gases, ya que a mayor superficie de
contacto entre los gases y MEA, mayor densidad de corriente generada.
Por lo tanto, se requiere un disefio apropiado para los canales de flujo. El
disefio utilizado difiere entre un fabricante y otro. En la literatura existen
trabajos donde se han realizado analisis de disefios de canales,
destacando el analisis dimensional sobre la configuracion de los canales
de flujo en serpentin, paralelo, interdigitado y espiral [27], como se
observan en la figura 2.9. Estas son por lo regular la agrupacién de las
configuraciones basicas. Existen muchos disefios de canales, lo que se

busca en estos es aprovechar eficientemente el combustible y oxidante.
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(a)
(d)

etz

2

Figura 2.9. Configuraciones de canales a) serpentin, b) paralelo, c)
interdigitados y d) espiral [27].

En el modelo a disefiar se utilizaran canales interdigitados, estos se han
explorado para proporcionar la velocidad de conveccion normal a la
superficie del electrodo para una mejor transferencia de masa, y el flujo de
conveccion en la capa porosa y mejorar la capacidad de eliminacién de
agua. Estos canales transportan los gases como se muestra en la figura
2.10, los canales no estan interconectados y tiene canales de entrada y de
salida. Los gases son forzados a pasar a través de la capa porosa de los
difusores para llegar a los canales de flujo de salida. Este disefio puede
eliminar el agua eficazmente y proporcionar un mejor rendimiento en la

operacion de la celda [28].

32




Entrada
Placa bipolar

Agua y gas
&N llevados a través
del electrodo

Electrolito

Figura 2.10. Distribucion de los gases en canales interdigitados [9].
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MODELO Y METODOLOGIA DE DISENO DE UNA PILA DE CELDAS DE
COMBUSTIBLE

En este capitulo se aborda el modelado de la celda de combustible, que es
muy importante para el disefio y construccion de una celda. Con la
simulacién se pretende entender el funcionamiento y comportamiento de la
celda a distintos parametros, con ello obtener una idea de los parametros o

condiciones de operacion con los que una celda es mas eficiente.

Se presentan las ecuaciones de dinamica de fluidos que se utilizo en trabajos
anteriores como el de Sierra G.J.M. (2010), quien realizo un disefio y
simulacién de una monocelda de combustible tipo PEM mediante técnicas
de dinamica de fluidos computacional (CFD). Se presenta la metodologia
para el modelado de una celda de combustible con las dimensiones de
malla, espesor de sus componentes y las condiciones de operacion. Se

realiza el modelo para una celda con un &rea activa de 49 cm?.

A continuacion se realiza el dimensionado para una celda de combustible

PEM y los pardmetros que se consideran para el modelado y el disefio.
3.1. Ecuaciones de dinamica de fluidos

Las reacciones electroquimicas que ocurren en una celda de combustible
tipo membrana de intercambio protonico pueden representarse por las
ecuaciones de conservacion de masa, momentum, energia, especies y

transporte de carga que a continuacion se describen.



3.1.1. Conservacién de masa

La conservacion de masa se expresa como: la transferencia neta de masa
hacia o desde el volumen de control durante un intervalo de tiempo es igual
al cambio neto (incremento o disminucion) en la masa total dentro del
volumen de control [29]. Se presenta la ecuacidn general de continuidad o
conservacion de masa y se aplica a todos los procesos que se llevan a
cabo en el interior de la celda, como son el flujo de un fluido, difusion,
cambio de fases y reacciones electroquimicas. La ecuacion se presenta

para un estado estacionario (ec. 3.1).

V.(pt) =0 (3.1)

Donde p es la densidad del fluido y ¥ el vector de velocidad. El producto de
V . (pv) corresponde a la velocidad espacial de un volumen de control. La
ecuacion establece que la rapidez de crecimiento de la masa contenida en
un volumen de control es exactamente igual al flujo total de masa hacia el

mismo volumen de control, para todos los fluidos [30].

3.1.2. Conservacién de momentum

Se define como el momento lineal o cantidad de movimiento. El momento
es una cantidad vectorial, lo que significa que tiene magnitud, direccién y
sentido. En fisica es la cantidad fundamental que caracteriza el movimiento
de cualquier objeto. Es una aplicacién de la segunda ley de Newton a un
elemento de fluido y establece que la rapidez a la cual el momentum de
una masa de fluido esta cambiando es igual a la fuerza total externa que

actla sobre la masa.
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Por lo tanto la ecuaciébn de conservacion de momentum en estado

estacionario y en un marco de referencia no acelerado es (ec. 3.2):
V* (o) =-Vp+V* ¥ Vi)+ S, (3.2)

Donde p es la presion estatica, ¢/ la velocidad promedio de la mezcla y
S €s un término que contiene las caracteristicas del promedio poroso y se

define como (ec. 3.3):

Sm =%* €l (3.3)

Donde u es la viscosidad del gas (Pa.s), k es la permeabilidad, € la
porosidad (de los difusores y catalizadores) y U es el vector superficial en el

medio poroso (m/s).
3.1.3. Transporte de especies

Para determinar la fraccion masa local de cada especie y; se utiliza la

siguiente ecuacion (ec. 3.4).

V*(ply;) =-V*]i+S; (3.4)
Donde S; es la tasa de generacién por la adicion de una fase dispersa mas
cualquier otra fuente que pueda ser definida y f, es la difusion de especies

[, la cual es calculada (flujo laminar) con la siguiente ecuacion (ec. 3.5).

-

Ji=-pD;Vy; (3.5)

Donde D; es el coeficiente de difusion para las especies i.
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3.1.4. Conservacion de energia

La conservacion de la energia regida por la primera ley de la
termodinamica, también conocida como el principio de conservacion de la
energia. A partir de observaciones experimentales, la primera ley de la
termodinamica establece que la energia no se puede crear ni destruir
durante un proceso; solo puede cambiar de forma [29]. En este caso el
cambio de energia en una particula de fluido es igual a la suma del calor
afiadido a la particula mas el trabajo hecho por esta misma y se aprecia en

la ecuacion siguiente (ec. 3.6):
V* @B(E +p)) =V* (kepr — Xjhi )+ Sh (3.6)

Donde E es la energia total, k.r; es la conductividad efectiva, ]_; es el flujo

de difusion de las especies j y S, es el termino que incluye los procesos
irreversibles de generacion de calor (ec. 3.7). Los dos términos del lado
derecho de la ecuacién representan la transferencia de energia debido a la
conduccion y difusion de especies, respectivamente [31].

Sh = hreac - R + 12 Rohm + hL (37)

an,caNagn,ca

Donde h,.,. es el cambio de entalpia total debido a las reacciones

electroquimicas, R , s el producto de la transferencia de corriente

an,caNan,ca

y el sobrepotencial en el anodo y catado, R,;,, la resistividad 6hmica del
medio conductor y h; es el cambio de entalpia debido a la

condensacién/vaporacion de agua.
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3.2. Modelo electroquimico

En el modelo PEM Fluent, los procesos electroquimicos son tratados
como reacciones heterogéneas que tienen lugar en las superficies del
catalizador dentro de las dos capas de catalizador en ambos lados de la
membrana. A continuacién se describen las ecuaciones para determinar

los parametros en la simulacién de una celda de combustible PEM.

La fuerza impulsora detras de estas reacciones es la superficie
sobrepotencial: es la diferencia entre el potencial de la fase solida y la fase
potencial de la membrana, encargada del trasporte de electrones en los
colectores de corriente y medios porosos (ec. 3.8). La otra ecuacion de

potencial representa el transporte protonico, es decir, idnica de H* (ec. 3.9):

V#0501V $sor) + Rsor =0 (3.8)

V*(0mem V ®mem) + Rmem =0 (3.9)

Donde o es la conductividad eléctrica (1/ohm-m), ¢ es el potencial
eléctrico (volts), y R la transferencia de corriente volumétrica o corriente de
intercambio (A/m®). En la figura 3.1 se muestran las condiciones de

contorno que se utilizan para resolver ¢so; Y ®mem-

Hay dos tipos de limites externos. Aquellos a través de los cuales pasa una
corriente eléctrica y aquellos donde no pasa ninguna. Como hay dos
corrientes protonicas salen de la celda a través de cualquier extremo, hay

una condicion de frontera de flujo cero para el potencial de la fase

membrana (¢,,.m), €n todos los limites externos.
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Para el potencial de fase solida (¢,;) hay limites externos en el anodo y en
el catodo que estan en contacto con el circuito eléctrico externo y solo a
través de estos limites pasa la corriente eléctrica generada en la celda de

combustible. En todos los limites hay una condicién de frontera de flujo

cero para ¢,

En las fronteras externas de contacto, se recomienda prescribir valores
fijos (potenciostaticas condiciones de contorno). Si el lado del catodo se

ajusta a cero, el valor positivo prescrito en el lado del catodo es el voltaje

de la celda.
"""’amm -0
%ﬂn e 0 ‘ﬁsol = 0 a_q’m:.m =0
Gn n
gz — o ogei = o

|

‘Gu Channel (Hg) —

Cooling Channel(s)
Anode Collector

E —

Anode Gas Diffusion Layer

2Ho —s 4H™Y 4 de— —

Anode Catalyst Layer

+ +
lH Electrolyte Membrane l H

Oz + 4HT + de— — 2H,0 —] Cathode Catalyst Layer
B — Cathode Gas Diffusion Layer
| Gas Channel (air) -~ Cathode Collector
[ [ I [ ~1— Cooling Channel(s)
Guat = Veen or 2821 = constant

Odmem — 0
dn

Figura 3.1. Condiciones de frontera para ¢so; Y ®mem [32]-
Las corrientes de transferencia, o de los términos de origen en las

ecuaciones 3.8 y 3.9, es distinto de cero solo dentro de las capas del

catalizador y se calculan de la siguiente manera:
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e Para lafase solida, R,,; = —R,, (< 0) en el lado del anodo y R,,; =
+R.4: (< 0) en el lado del catodo.
e Paralafase membrana, R,,o;m = +Rg (> 0) enel&nodoy R,,op, =
—R.4: (< 0) en el catodo.
Los términos de las ecuaciones 3.8 y 3.9 también son llamados densidad

de corriente de intercambio (A/m®) y tienen la siguiente definicion:

. [Hp] \Yan _
Ran - ];fl,f ([Hz]ief) (e Aan Fpgn/RT _ o—cat Fnan/RT) (3.10)
. [0,] Ycat _
Rcat — ]Zl'?if ([Oz]ief) (_e +aan Fnan/RT + e Xcat Fnan/RT) (311)

Donde j™/ es la corriente de intercambio, referencia volumétrica (A/m°),

[ 1, []ref €S la concentracion local de especies y valor de referencia (kg

mol/m?), ¥ dependencia de transferencia, a el coeficiente de transferencia

y F la constante de Faraday (9.65 X 107C /kg mol).

Las ecuaciones anteriores son una formulacion general de la funcion de
Butler-Volmer y se utilizan en el modelo PEM Fluent para calcular las

corrientes de transferencia de las capas del catalizador.

El sobrepotencial de superficie local, n, también conocida como pérdida de
activacion. En general es la diferencia entre el potencial de la fase solida y

el potencial de la fase membrana, ¢s,; Y ®mem-

La ganancia de potencial eléctrico debido al cruce del anodo al catodo se
toma en cuenta restando el voltaje a circuito abierto V.. del catodo como se

muestra en las siguientes ecuaciones:
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Nan = ¢sol _¢mem (3-12)

Neat = ¢sol _¢mem _Voc (3-13)

De las ecuaciones 3.8 y 3.9, se obtuvieron los dos campos de potenciales.
3.2.1. Conservacién de masa y corriente
Los términos fuente volumétricos para las ecuaciones de especies (kg/m®

s) y la ecuacion de energia (W/m® se muestran a continuacién en las

ecuaciones 3.14 — 3.17.

My,
Sy, = — 2:2 R (3.14)
Mw,O
So, = — uF *Rear (3.15)
Mlu, (0]
SHy0 = = =22 Reat (3.16)

Donde M, es el peso molecular de las especies en (kg/kgmol), Ry, ¥
R4t son las densidades de corriente volumétrica dadas en las ecuaciones

3.10y 3.11 y F la constante de Faraday.
Fuentes volumétricas adicionales a la ecuacion de energia implementada

en el modelo PEM Fluent incluyen calentamiento 6hmico, calor de

formacion del agua, trabajo eléctrico y el calor latente del agua.
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Sh = 12 Rohm + hreac + nRan,cat hfase (3-17)

Las reacciones electroquimicas que tienen lugar dentro de las capas de los
catalizadores se consideran reacciones heterogéneas que tienen lugar en
la superficie del catalizador en los medios porosos. Por lo tanto, las
concentraciones de las especies de hidrégeno y oxigeno aparecen en las
ecuaciones 3.8 y 3.9, son los valores de superficie. Se supone que el flujo
difusivo de cualquiera de las especies que reacciona se equilibra con su

tasa de produccion.

My, i

nF Ran,cat (318)

pD; _
Tl (yi,surp— yi,cent) r=

Donde D; es la difusividad de especies i (m?s), r el area especifica de la
superficie reactante o relacion superficie-volumen (1/m), y; . fraccion
masa de especies i en la superficie reactante, y; .., fraccion de masa de

especies i en el centro de la celda, y é la distancia promedio entre la

superficie reactante y el centro de la celda (m).

La distancia promedio del centro de las celda a la superficie de reaccion se
estima como § = 1/r. la ecuacién 3.20 se utiliza para obtener los valores
de superficie de H, y O, es la aplicacion de un procedimiento de solucién

newtoniana.

3.2.2. Formacion de agua liquida, transporte y sus efectos

Dado que las PEMFC operan relativamente a bajas temperaturas (<

100°C), el vapor de agua puede condensarse en agua liquida,
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especialmente a altas densidades de corriente. Mientras que la existencia
agua liquida mantiene la membrana hidratada, si esto no ocurre se
presentan problemas como bloqueo de los gases al difusor, reduce la
velocidad de difusion, el area de superficie reactante efectiva y por lo tanto
el desempefio de la celda. En este enfoque, la formacion de agua liquida y
el transporte se rige por la siguiente ecuacion de conservacion, s, o la

saturacion de agua.

% +V * (pl 1_515) =Tw (319)

Donde el subindice I representa el agua liquida, 7, es la tasa de

condensacion que es modelada como,

P —Pgq
Ty = G max | (1 — s) 2220t (o — sp | (3.20)

Donde 7, es un término que se agrega a la ecuacion de vapor de agua, asi

como el factor de correccion de presion.

La constante de velocidad de condensacion esta relacionada con Cr = 100

s L,

Suponiendo que la velocidad del liquido, v;, es equivalente a la
velocidad del gas en el interior del canal de las placas. Dentro de las zonas
porosas altamente resistentes, el uso del término de difusion capilar nos

permite reemplazar el termino convectivo en la ecuacion 3.21.

a(Ep[S) * K_‘SS% —_
a0 +V [p, s Vs]— T (3.22)

Dependiendo de la fase humeda, la presién capilar se calcula como una

funcién de s (la funcion de Leverett),
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bc = ocos,

0Ccos.

("

(1417(1—s) —2.12(1 = 5)2 + 1.263(1 — $)3) 6, <opr
(3.22)

(1.47s — 2.12s% + 1.263s3) 6. > 90°

O

Donde ¢ es la porosidad, ¢ es la tension superficial (N/m?), 8, es el angulo

de contacto y K la permeabilidad absoluta.

La ecuacién 3.21 modela varios procesos fisicos tales como la
condensacion, vaporizacion, difusion capilar y tension superficial. La
obstruccion del medio poroso y la inundacion de la superficie de reaccion
son modeladas por multiplicacion de la porosidad y el area de superficie

activa por (1-s), respectivamente [30, 32].
3.2.3. Solucién numérica de las ecuaciones

En los ultimos afios se ha impulsado a la investigacion de programas para
hacer modelados, analisis y desarrollo de celdas, en todo el mundo existen
organizaciones e instituciones interesadas en esta tecnologia de
generacion de energia, tal el caso del Instituto de Energias Renovables
(IER-UNAM). EIl modelado es de vital importancia para su estudio, analisis
y comprension. Los modelos reportados en literatura pueden dividirse en
dos grandes categorias: semi-analiticos y empiricos. Los modelos semi-
analiticos (Qque a su vez se clasifican en simples y complejos) se
fundamentan con las ecuaciones antes presentadas describen en gran
parte todos los procesos involucrados en el funcionamiento de la celda y se
complementan con el uso de datos experimentales o soluciones numéricas
gue emplean métodos de discretizacion, este método aproxima las
ecuaciones parciales a ecuaciones algebraicas. En este trabajo se describe

el modelo semi-analiticos complejo que determinan el voltaje de operacion,
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la difusion de reactivos en los electrodos, los fenomenos de transporte, el
manejo del agua y la distribucion de temperatura en diversas secciones del
volumen de la celda. Estos aspectos incorporan diversas secciones en el
desempeiio local de las celdas y conducen a ecuaciones complejas.
Algunos programas de simulacion Uutiles en la resolucion de estas
ecuaciones son: CFD-ACE, FAVENT, FLUENT, STEDI y TRNSYS [31].

Para la simulacién utilizaremos FLUENT, donde se trabaja con dos
métodos numéricos de discretizacion: el segregado y el acoplado. El
método segregado consiste en especificar un flujo de masa y una solucion
inicial para el inicio de las iteraciones. El método acoplado trabaja en
condiciones periddicas para resolver las ecuaciones en un sistema mas

simétrico.

Algunos trabajos de investigacion orientados al modelado de celdas de
combustible, por ejemplo al manejo y transporte de agua: el modelo de
Springer et al. [33] Permite predecir la cantidad de moléculas de agua
producidas por flujos de protones, a diferentes condiciones de operacion.
En el transporte de especies el trabajo de Bernardi [34], desarrolla un
modelo a partir del andlisis del mecanismo de transporte de las especies
en sus distintas fases. Ademas examina las limitaciones que surgen
cuando la membrana electrolitica se encuentra deshidratada. En los
trabajos que estudian la transferencia de calor, y determinan la distribucién
y variacion de la temperatura el de Thirumalai y White [35], quienes
desarrollan un modelo de campos de flujo para describir las variaciones del
flujo de gases reactantes a través de los canales de la celda, escalando el
modelo para un stack de celda. Este modelo permite estimar el desempefio
de una celda ante variaciones en la presion, temperatura de operacion y
velocidad de flujo de reactivos de entrada. En el trabajo de Sierra G.J.M.

[27], desarrolla un modelo de un canal, una monocelda completa y una
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tubular y utiliza Fluent el método segregado. Este método resuelve
secuencialmente las ecuaciones de flujo de fluidos. Debido a que las
ecuaciones no son lineales se tiene que efectuar algunas iteraciones de la
solucién enlazada antes de que se obtenga la solucién corregida. A
continuacién se muestra el diagrama de la figura 3.4, para la solucion del

método segregado.

Inicio
i

Ingresar Potencid de Celda
(0.2-09V)

!

Se Inicializan densidades de comentelocales,
concentracionesde especesy flujos

:

[ Se actualiran las l Seresuelve la ecuacdnde contirudad v las

velocidades de flujo ecuaciones de momentumparay, v, W, p
T Se resuelven las ecuaciones de transporte de
Se actualizan los especies paralas concentraciones de hidrégeno,
e oxigeno y agua, asi como las ecuacones de
energiay las de potencial.
[
Se calculan los sobrepotencales por activacidn,
[ Se acmalizap, p ] densidadesde comente locales y ladensidad de
commente delacelda
3
Sino converge Rewvisifin de la convergenaa para las ecuacones

de momentum, energia. concentraciones, campos
de potencial y densidad de comente

| S1 converge

Se detienen las
iteraciones

Figura 3.2. Diagrama de simulacion del método segregado [27].
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3.3. Metodologia

Para modelar una celda de combustible se realiza el estudio de las
ecuaciones que intervienen en la operacion de la celda como las
dimensiones de sus componentes como son: la altura de los canales,
espesores de difusores, catalizadores y la membrana que son
indispensables para obtener una idea de los resultados del comportamiento
de la celda antes de su construccion.

Aqui se presenta el disefio de una monocelda que fue elaborada con el
programa de disefio Gambit 2.4.6. Aqui se realizo el disefio de la
monocelda con canales interdigitados y con un &rea de contacto de 49 cm?.

La metodologia que se siguio para realizar el modelo de la celda, fue elegir
la configuracion de los canales y el material para las placas, se tomaron las
dimensiones de una pila de celda de combustible comercial de la marca
ELECTROCHEM para las placas bipolares, pero con canales y materiales
nuevos a evaluar. Posteriormente se dimensionaron los difusores,

catalizadores y la membrana.

Se tomaron referencias de la configuracién de los canales y del tamafio de
malla para el modelo del trabajo de tesis doctoral de Sierra G.J.M. [27],
donde realizo estudios de independencia de malla en cada componente de
un canal posteriormente para aplicarlo a una monocelda, ademas
determino el espesor optim6 de cada componente, a partir de esa
investigacion, se tomaron valores de espesores para el modelo de la celda

de aluminio 6061.
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3.3.1. Modelo de una celda PEMFC

A continuacién menciono las variables mas importantes reportadas en la
literatura, como son, el tamafio éptimo de la malla, la sensibilidad de los
parametros y el espesor 6ptimo de sus componentes. El modelo de una
celda de combustible que presento a continuacién, se disefio tomando en
consideracioén placas de aluminio y canales interdigitados.

El disefio fue basado en el stack comercial de ELECTROCHEM con

canales en paralelo figura 3.3.

Figura 3.3. Stack de celda de combustible comercial con canales en
paralelo [IER-UNAM].

En el modelo se incluyen placas monopolares, difusores de gas (CDG),
catalizadores (CC) y membrana (MEM). A continuacion se muestran en la
Tabla 3.1 las dimensiones utilizadas para la simulacion del modelo de la

celda.
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Tabla 3.1. Dimensiones de la monocelda.

Pardmetro Valor Unidad
Altura del canal 2 mm
Ancho del canal 2 mm
Ancho de la pared 2 mm
Espesor de los difusores de gas 0.3 mm
Espesor de las capas catalizadoras 0.1 mm
Espesor de la membrana 0.18 mm

Se presentan las siguientes condiciones del disefio de la monocelda disefiada
en Gambit [version 2.4 (30)]. EI nimero de elemento hexaedrales que
formaron la malla fue de 644, 832 elementos de volumen, tamafo de la malla
para los canales fue de 0.5 mm, las placas de 1mm, difusores de 0.05 mm,
catalizadores de 0.025 mm y para la membrana fue de 0.045 mm, como se
muestra en la figura 3.4 de la distribucion de malla en cada elemento de la

monocelda.

Canales de distribucidn
interdigitado

==‘=====_

Figura 3.4. Visualizacion de la malla en los componentes de la monocelda.
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V.

RESULTADOS NUMERICOS

En este capitulo se presentan los resultados del modelo de la monocelda. Donde
se realizaran estudios de la configuracion de los canales de flujo, la alimentacién
de los flujos fueron iguales. Las condiciones de operacién fue de 1 atm de
presion y 298.15 K de temperatura (25 °C). Ademas se muestra la distribucion

de los gases en los canales, temperatura y presion.

4.1. Modelo de una monocelda PEMFC

En esta seccion se presentan los resultados obtenidos en la simulacién de la
monocelda, que opera con las especificaciones antes mencionadas. El
objetivo del estudio de la simulacion es la evaluacion de la celda utilizando el
aluminio 6061 en las placas monopolares y ver el comportamiento de la misma
con este nuevo material que se pretende utilizar en la construccion de las
placas bipolares para una pila de celda de combustible tipo PEM, asi mismo

obtener los contornos de canales, difusores, catalizadores y membrana.

4.1.1. Membrana

En la figura 4.1 se presentan los resultados de los contornos de la membrana
del modelo de la cela, se puede observar la concentracion molar de agua (a)
es uniforme casi en toda el area con algunas bajas concentraciones en los
costados. La concentracion molar de oxigeno (b) es muy baja en toda el area.
En la concentracion molar de hidrogeno (c) es mayor que la de oxigeno con
valores aun bajos pero con mas concentracion que oxigeno. La entalpia de las
especies agua, oxigeno e hidrogeno (d), (e) y (f) respectivamente se observa

variaciones en toda el &rea y con algunos puntos muy significativos de bajos y



altos valores. La fraccion de masa de agua (g) es uniforme con valores altos.
La fraccibn de masa de oxigeno (h) tuvo algunas regiones con menor
concentracion, mayor en la parte donde termina el canal de alimentacién vy el
centro. La fraccion de masa de hidrogend (i) presentd las mismas condiciones

gue las del oxigeno en las mismas regiones pero con mayor concentracion.

En la figura 4.2 contindan los contornos de la membrana, la humidificacion
relativa (a) esta en funcion de la concentracion molar de agua presenta las
mismas caracteristicas con unas areas con menor concentracion. La
temperatura en la pared (b) tuvo un incremento uniforme en las orillas con
valores de 2.98e+02 K, la temperatura especificada fue de 25°C, pero en el

area de contacto se mantuvo constate sin ninguna variacion.
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Figura 4.1. Contornos de distribucion. Membrana: a) concentracion molar de H,O

(kmol/m®), b) concentracién molar de O, (kmol/m®), c) concentracién molar de H,
(kmol/m®), d) entalpia de H,O (J/kg), €) entalpia de O, (J/kg), f) entalpia de H, (J/kg),

g) fraccion de masa de H,0O, h) fraccion de masa de O, i) fraccion de masa de H..
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b)

Figura 4.2. Contornos de distribucion en la membrana a) humidificacion relativa
(%), b) temperatura en la pared (K).

4.1.2. Canales de flujo anodo

A continuacion se presentan los contornos de distribucion del modelo de la
monocelda en la parte del anodo donde se obtuvieron dichos contornos como
presion, temperatura y especies figura 4.3. La fraccion de masa de hidrogeno
(@) muestra una distribucion homogénea tanto en los canales de entrada
como los de salida. La concentracion molar de hidrogeno (b) fue mayor casi
una unidad en los canales de entrada a los de salida. La presion dinamica (c)
tuvo un incremento en la entrada del canal de alimentacién pero fue
disminuyendo a lo largo del canal hasta mantenerse uniforme. La presion
estatica (d) fue mayor en los canales de entrada y disminuyendo
drasticamente en los de salida esto se debe a que el gas es forzado a pasar
por la capa porosa del difusor hacia los canales de salida. La temperatura
interior de la pared de los canales (e) es baja en el centro pero se incremento
en las orillas de todos los canales, mayor en los de salida. La temperatura
estética (f) los valores no cambiaron ya que la temperatura de operacion fue
de 25°C. La entalpia (g) tuvo valores altos hasta de 3.53e+06 uniformes en
ambos canales. Mientras que la entropia (h) se obtuvieron valores bajos de
hasta -5.72e+02.

En la figura 4.4 contindan los contornos de los canales del anodo con La

velocidad radial (a) con un ligero incremento en la entrada. La velocidad
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tangencia (b) fue uniforme. EI mismo comportamiento se vio en la velocidad
axial (c) en cuanto a las velocidades fueron uniformes tanto en los canales de
entrada como los de salida. En el &ngulo de velocidad relativa (d) se ve un
incremento en la parte superior de la entrada, en los &ngulos de los primeros
canales esto debido al choque con la pared, también se incremento en los
extremos de cana canal, pero mayor en el ultimo canal. El numero de
Reynolds (e) tuvo un incremento en el canal de entrada de hidrogeno de casi 2
unidas pero normalizandose a lo largo del canal, el flujo se especifico laminar.
La presion estatica en las entradas de los canales (f) sebe la variacibn muy
significativa con una mayor en el catodo. La temperatura del interior de los
canales (g) es mayor en las paredes y disminuyendo en el centro como sebe

en la escala de colores.

54



b)

h)

iramim
[
s s
temem
wecn
wmmm
[
=)
mmm
manm
i
e min
]
]
]
Sy
L
byt
e
p——
e
e
o=y
P
g
]

Figura 4.3. Contornos de distribucion en los canales del anodo interdigitado a)

fraccion de masa de Hy, b) concentracién molar de H, (kmol/m?), c) presién dinamica
(Pa), d) presion estatica (Pa), e) temperatura de pared de canales (K), f) temperatura

estatica de H, (K), g) entalpia (j/kg), h) entropia.
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Figura 4.4. Contornos de distribucién. canales anodo interdigitado: a) velocidad
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relativa (m/s), €) nimero de Reynolds, f) presion estatica entrada de H, y O, (Pa), g)

temperatura interior entrada H, y O, (K).
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4.1.3. Difusor y catalizador anodo

La figura 4.5 muestra los resultados del difusor y catalizador de la parte del
anodo a continuacion se describe cada figura. Difusor: fraccion de masa de
hidrogeno (a) la distribucion es casi uniforme con unas regiones disminuye
como en el centro del are y en un area al principio de los canales de entrada y
salida como en la figura se ven unas manchas. La concentracién molar de
hidrogeno (b) fue uniforme en toda el area. La entalpia (c) se mantuvo entre
los rangos de 1.13e+06 y 9.88e+05 constantes en toda el area. La entropia (d)
de igual forma constante en toda el area. Catalizador: la fraccion de masa de
hidrogeno (d) en esta capa fue menor que el catalizador pero uniforme. La
entalpia (e) fue mayor debido a que esta en contacto con la membrana y es
donde se genera mas calor por las reacciones electroquimicas. La entropia (f)
hay un cambio en la parte superior del area. Se obtuvo el contorno de
sobrepotencial (g) el valor podria ser insignificante para esta celda pero se
tiene que ajustar para la construccion de la pila ya que el sobrepotencial seria

significativo en la caida del voltaje de la pila.
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b)

d)

f)

h)

Figura 4.5. Contornos de distribucion. Difusor: a) fraccion de masa Hj, b)
concentracion molar de Hy, c) entalpia (j/kg), d) entropia. Catalizador: e) fraccion de

masa de Hy, f) entalpia (j/kg), g) entropia, h) sobrepotencial (V).
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4.1.4. Canales de flujo citodo

En la figura 4.6 se muestran los contornos de los canales interdigitado del
catodo. La fraccion de masa de oxigeno (a) fue uniforme en ambos canales de
entrada como salida. La fraccion de masa de agua (b) fue opuesta a la
concentracion de oxigeno. La concentracion molar de agua (c) se ve con una
diferencia significativa debido a la configuracién de los canales que no estan
interconectados entre si y presenta mayor concentraciéon en los canales de
salida, a si como la concentracion de agua (d) presentan el mismo
comportamiento. La presion dinamica (e) sola es alta en el canal de entrada
de gas y disminuyo en los canales de distribucién tanto de entrada como
salida. Presion estatica (f) alta en todos los canes de entrada y distribucion de
gas y baja en los canales de salida. La temperatura interior de los canales (Q)
con un incremento en las paredes y baja en el centro, el mismo
comportamiento se ve con la temperatura del exterior de los canales (h).

En la figura 4.7 contindan los contornos de los canales con la entalpia (a) que
se mantuvo uniforme. En la entropia (b) no genero ningun cambio. La
velocidad axial (c) presenta como el valor mas alto de 3.86e-01m/s en todos
los canales. La velocidad radial (d) se mantuvo constante al igual que la
velocidad tangencial (e). En el angulo de velocidad relativa (f) a diferencia del
anodo se presentaron casi todas las variaciones en el canal de distribucion en
los canales de entrada y solo un incremento en el extremo superior del primer
canal. El nimero de Reynolds (g) en la entrada de los primeros tres canales
de distribucion es alta pero conservando el flujo laminar, a diferencia del flujo
de hidrogeno que presento cambios mas pequefios que el oxigeno. En la

temperatura (h) los valores permanecen constantes a la especificada de 25°C
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Figura 4.6. Contornos de distribucion en canales catodo: a) fraccion de masa O,, b)
fraccion de masa H-O, c) concentracién molar O, (kmol/m?), d) concentracién molar
H,0 (kmol/m®), e) presion dinamica (Pa), f) presion estatica (Pa), g) temperatura

interior (K), h) temperatura exterior (k).
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entropia, c) velocidad axial (m/s), d) velocidad radial (m/s), €) velocidad tangencial
(m/s), f) Angulo de velocidad relativa (deg), g) numero de Reynolds, h) temperatura
estética (K).
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4.1.5. Difusor y catalizador catodo

En la figura 4.8 se presentan los resultados de los contornos del difusor y
catalizador en el céatodo. Difusor: fraccibn de masa de oxigeno (a) la
distribucién estuvo en un rango de dos valores con ligeras variaciones. La
fraccion de masa de agua (b) fue homogénea en toda la capa porosa y la
remocion de la misma hacia los canales muy buena. En la concentracion
molar de oxigeno (c) fue uniforme en toda el &rea. La concentracion molar de
agua (d) en la capa porosa tuvo algunas variaciones por ello en la membrana
se tuvieron areas de baja humidificacion, esto seria un problema al aumentar
la temperatura en la construccion de la pila. Catalizador: fraccion de masa de
oxigeno (e) la distribucion fue uniforme al igual que la fraccion de masa de
agua (f) se formo una pequefia cantidad de agua debido a la reaccion que
ocurre en el catodo. La entalpia del oxigeno (g) se observan dos puntos bien
marcados en uno el valor baja y en el otro sube esto se presento en el anodo
como el catodo un problema de calor en una region, asi como la entalpia del

agua (h) pero esta con valores mas grandes.
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Figura 4.8. Contornos de distribucion. Difusor: a) fraccion masa O, b) fraccion de
masa H.0, c) concentracién molar H, (kg/m®), d) concentracion molar H,O (kg/m?).
Catalizador: €) fraccion de masa Oy, f) fraccidén de masa H,0O, g) entalpia O, (j/kg), h)
entalpia H,O (j/kg).
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V.

DISENO DE UNA PILA DE CELDA DE COMBUSTIBLE

En este capitulo se presenta el disefio de los componentes de un stack de
celda de combustible tipo PEM, se muestra el disefio de las placas bipolares
con los canales de distribucion de gases interdigitado, placas monopolares de
inicio y final del ensamble del stack, colectores y placas de sujeciéon de la
misma. Los componentes restantes como tuercas, tornillos, MEA, conexiones

de entrada y salida de gases se tomaran los ya existentes en el mercado.

5.1. Disefio de componentes para la pila

Los platos bipolares como se describid en el capitulo 2 en la seccion 2.5.4
Colectores de corriente, se mencionan los parametros y funcion que tienen en
las celdas de combustible. A continuacion se muestran las dimensiones del
disefio de las placas bipolares con los canales de distribucion de gases
interdigitado como se ve en la figura 5.1. En la tabla 5.1 se mencionan las
dimensiones y numero de elementos de cada componente para la pila. En la

figura 5.2 se presenta la pila ensamblada y como quedara en la construccion.



Figura 5.1. componentes para el ensable de la pila a) plato monopolar entrada de H,

y Oy, b) plato monopolar salida de residuos de H2, O2 y contenido de agua, C) plato
bipolar canales de catodo, d) plato bipolar canales anodo, e) placa colectora de
corriente anodo, f) placa colectaro de corriente catodo, g) placa de sujesion de la pila
entrada H2 y O, h) placa de sujesion final de la pila salida de agua e H2 y O2

sobrantes.
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Tabla 5.1 Dimensiones de componentes de la pila.

Ancho

Componente de la pila Alto (mm) (mm) Espesor (mm) # de elementos
Placas de sujecion 134.5 134.5 6 2
Colectores de corriente 100 100 6 2
Platos monopolares 100 100 6 2
Platos bipolares 100 100 6 9

Ensamble membrana- Se usaran existentes en

electrodo 50 50 el mercado 10

(placa entrada de gases| |

placa colectora de ¢
orriente anodo

plato monopol

ar inicial

ensamble membr
ana-electrodo

platos bipolares

Figura 5.2. Esquema del disefio de la pila de celda de combustible tipo PEM.
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Conclusiones:

Se presenta un modelo de una celda de combustible tipo PEM, al cual se le realizo
un estudio de dindmica de fluidos computacional y con el cual nos proporciono una
idea para el disefio de la pila de combustible con canales interdigitados. En el modelo
se utilizo la configuraciéon de canales de flujo interdigitados, donde se obtuvieron
como resultado los contornos de distribucion de gases en el anodo y en el catodo
como especies, temperatura, presion, con lo cual se pudo determinar que la presion
en el catodo, temperatura, concentraciones de oxigeno y agua afectaron el
funcionamiento de la celda. Ademas de las bajas concentraciones de agua obtenidas
en la membrana que afectan de igual forma a la celda. En cuanto a las presiones en
los canales interdigitados, tal como se esperaba es alta en los canales de entrada y

baja en los de salida por la configuracion de estos.

En este modelo no fue posible obtener la curva de polarizacion de voltaje de
corriente de la celda, aun cuando los parametros para la simulacion fueron
verificados correctamente, se observo que en las primeras iteraciones nos arrojaba
pequefios voltajes de corriente pero conforme avanzaba el valor tendia a cero y
manteniéndose este. Uno de los problemas planteados para que el voltaje de
corriente se perdiera, fue la porosidad del difusor y que la concentracién de gases no
fuera suficiente para llevar a cabo las reacciones electroquimicas, por la
configuracion de los canales interdigitados, debido a que los gases son forzados a
pasar a través de la capa porosa del difusor, como se muestran en los contornos de
distribucion de los gases, las concentraciones eran bajas tanto en los difusores y
catalizadores y por lo tanto esto afecta las reacciones electroquimicas para la

produccion de voltaje.

A partir de los resultados de simulacion de la celda se tomaron decisiones para el
disefio de la pila de combustible con placas bipolares con canales interdigitados,
como se describe en el capitulo V, el disefio fue comparado con una pila comercial

de la marca ELECTROCHEM, donde se cambio la configuracién de los canales de
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paralelos a interdigitados. Un disefio mas ligero fue propuesto con la fabricacion de
las placas bipolares de aluminio 6061 y mas compacto. El resto de los componentes
se tomaron de los existentes en el mercado como ensamble membrana-electrodo,
empaques, guias de centrado, tuercas, tornillos para la sujecion de la pila,
conexiones de entrada y salida de gases.
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Trabajo a futuro

e Construir los platos bipolares con canales interdigitados.

e Ensamblar, evaluar y validar resultados numéricos de la simulacion.

e Determinar las condiciones Optimas de operacién para la configuracion de
canales interdigitados y obtener la curva de polarizacion de la monocelda.

e Disefiar y simular placas bipolares.
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APENDICE 1

Al. Parametros para la simulacién de la monocelda

En este apartado se presentan los parametros utilizados en la simulacion del
modelo de la celda.

El &rea activa de la celda fue de 49 cm?.

El voltaje de circuito abierto de 0.9 V, a 1 atmdsfera de presion, con una referencia
de densidad de corriente de 5e+04 A/m® (ec. 3.10 y 3.11) tanto en el anodo como
en el catodo.

Flujos masico de oxigeno e hidrégeno de 2.38e-06 kg/s y 1.5e-07 Kkg/s
respectivamente. La temperatura de operacion fue de 298.15 K (25°C).
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