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Capitulo 1. Introduccién

Capitulo 1. Introduccion.

1.1 Resumen.

En el presente trabajo, se presenta el disefio por simulacion de un prototipo de
celda de combustible a escala pequefia para el suministro de energia eléctrica
en dispositivos moviles. Se realizd un analisis numérico mediante la simulacién
de dinamica de fluidos computacional del campo de flujos utilizando el software
COMSOL Multiphysics©, con lo cual se pudo obtener una 6ptima distribucion de
los reactivos sobre la superficie activa de la celda de combustible a la escala
propuesta. Se evalud la influencia sobre el rendimiento de la celda de
combustible de diversas relaciones de aspecto de la seccién trasversal de los
microcanales. Para evaluar el comportamiento eléctrico se obtuvieron las
principales figuras de mérito de una celda de combustible, es decir el grafico de
potencial eléctrico del catodo en funcién de la densidad de corriente eléctrica, y
el grafico de la densidad de potencia eléctrica en funcion de la densidad de
corriente eléctrica, a su vez la comparacién de los graficos por la influencia del

cambio de aspecto de la seccidn transversal de la celda de combustible.

PALABRAS CLAVE: Celda de combustible, COMSOL Multiphysics, eléctrico,

densidad de corriente, potencia eléctrica.
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1.2 Abstract.

In this thesis is presented the design of a micro fuel cell prototype by a
theoretical analysis of its fundamental principles. The analysis was performed
by simulating computational fluid dynamics flow field using the COMSOL
Multiphysics® software. One of the most important results was the identification
of an optimal distribution of the reactants on the active surface of the fuel cell at
the proposed scale. It was evaluated the influence on the performance of the
fuel cell at various aspect ratios of the cross section of the microchannels. The
electrical performance of the fuel cell was evaluated by analyzing its figures of
merit where it was observed a dependence on the cathode potential and the
power density a function of the electric current density. It was possible to
discuss the results obtained by changing the aspect ratios at the cross section

of the fuel cell.
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1.3 Motivaciony Justificacion.

Esta investigacion plantea el disefio por simulacion de un sistema micro para
una celda de combustible (PEMFC), con el objetivo de aplicacion en
dispositivos electronicos portables, ya que con este se disminuyen

dimensiones de las celdas de combustible y un bajo costo de construccion.

Dando como resultado una contribucion al estado del arte en cuanto al disefio
de sistemas micro con aplicaciones a celdas de combustible, y por otra parte
reducir los niveles de contaminacion ocasionados por el uso excesivo de

fuentes de energia no renovables.

1.4 Objetivo General.

Disefiar y simular un sistema micro para una Celda de Combustible de
Membrana Polimérica (PEMFC), con el objetivo de aplicaciones en dispositivos

electronicos moviles y bajo costo de construccion.

1.4.1 Objetivos Especificos.

e Estudiar las caracteristicas de las celdas de membrana de intercambio
protonico (PEMFC).

¢ Realizar la simulacion de los canales y placa de flujo por medio de CFD
con el software COMSOL Multiphysics®.

e Realizar la modificacion de la geometria de seccion transversal del
canal, verificando la influencia de la geometria con la eficiencia de la

celda.
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Capitulo 2. Fundamentos Teodricos.

2.1 Antecedentes.

Cuando se habla de celdas de combustible, lo primero que se piensa es en
avances tecnoldgicos con los cuales nos conduciran a la produccion limpia de

energia con altas eficiencias y barata.

Un salto considerable hacia la obtencién de esta energia del futuro fue dado en
el afo 1839 cuando el galés Wiliam Grove (1) comprobdé que podia generar
una corriente eléctrica mediante una reaccion electroquimica usando hidrégeno

y oxigeno como reactivos.

La humanidad lleva mas de 120 afos tratando de comprobar la viabilidad de
producir energia eléctrica de manera eficiente usando corriente continua. Fue
en los afios cincuenta y sesenta del siglo XX, cuando la NASA descubrié que

podia usarlas para proveer electricidad en sus naves espaciales.

1839-1849. EI cientifico galés Sir Wiliam Robert Grove (1811-1896),

considerado el padre de la celda de combustible, usando sus recursos
monetarios y una gran cantidad de platino, desarrollo un sistema basado en
celdas de combustible/electrélisis usando electrodos de platino, como se ve en

la Figura 1.1

Fg. 1.1 Celda de combustible de Grove (2)
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La manera en que operaba su sistema fue la siguiente: inicialmente se sometio
el sistema a un proceso de electrolisis, aplicando electricidad a una solucion
electrolitica de acido sulfurico y agua, mediante el cual obtuvo hidrogeno y

oxigeno.

Cuando se dejo de suministra corriente eléctrica, el proceso de electrolisis se
detuvo y el sistema conecto a las terminales de unas celdas dispuestas en
arreglo en serie y el hidrégeno y oxigeno reaccionaron y el resultado fue la

obtencién de corriente eléctrica y agua.

1855. El cientifico francés Antonio Becquerel desarrolld un tipo de bateria
mezclando nitrato de potasio y platino en un recipiente e insertdé una barra de
carbon, después, procedidé a medir la corriente eléctrica que circulaba cuando

los cables hacian contacto con el recipiente y la barra de carbén.

1889. Ludwing Mond y Carl Langer profundizaron el trabajo de Grove al disefar
y desarrollar una bateria alimentada por gas, las cual también llamaron celda
de combustible. Como caracteristica principal en sus celdas se emplearon
diafragmas muy delgados de matrices no conductivas impregnadas de

electrolito y “emparedadas” entre electrodos metalicos.

La ventaja de este disefio fue que se obtuvo una corriente de 2 amperes con
voltajes muy bajos (alrededor de 0.73 wvolts). Una de las desventajas mas
significativas fue el alto costo del platino y esto limitd el trabajo que tenian

planeado a futuro.
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1896. EI Dr. Wiliam W. Jacques, un empresario de Boston, experimento
usando carbdon como electrodos en su celda de combustible, estas nuevas

celdas llegaron a ser una novedosa tecnologia.

La celda desarrollada por Jacques se componia de una barra central de carbéon
que actuaba como anodo, el cual estaba contenido en un electrolito de
hidroxido de potasio fundido entre 400-500 °C; para poder retener el electrolito
fundido se usaron contenedores circulares de hierro, las paredes de dichos
contenedores también cumplian la funcién de catalizador en el catodo, el

resultado obtenido fue un mejor desempefio de la celda.

Jacques obtuvo con este arreglo en la celda, corriente del orden de los 100
mA/cm? por cada volt generado durante periodos prolongados de operacion.
Posteriormente experimentd con un sistema de 100 monoceldas cilindricas,
montadas sobre un horno plano de alta temperatura y demostré un buen
funcionamiento durante un periodo de medio afo; con este sistema se

generaron alrededor de 1500 Watts.

1898. W. Nernst sugirid que el sistema de celda de combustible, se basara en
una reaccion tipo redox (oxidacion-reduccion), la cual puede tener mas

flexibilidad y mas opciones de reactivos.

1930. Francois Bacon de la Universidad de Cambridge en Inglaterra, trabaj6é en
C.C., su planteamiento fue usar sistemas alcalinos que no usaban metales

nobles como catalizadores.

En sus experimentos encontrd que los electrodos elaborados de niquel eran
buenos catalizadores de las reacciones electroquimicas del hidrogeno y

oxigeno, y ademas encontr6 que el desempefio de la celda se mejoraba

6
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mediante el incremento en la presion de alimentacion de los reactivos (realizd
pruebas a 40 atmodsferas). Para mantener una baja presion diferencial en

celdas de gran diametro se emplearon electrodos de doble porosidad.

1959. El doctor Harry Irigh de la compafia Allis-Chalmers en Milwaukee,

Wisconsin, introdujo el primer tractor impulsado por celdas de tipo alcalino tal

como se observa en la Figura 1.2.

Fig. 1.2 Tractor Impulsado por FC (2)

En la década de los 50, el profesor Posner de la Universidad de Florida, en los
dias previos al lanzamiento del Sputnik, disend un sistema de oxidacién-
reduccién (en base al modelo de Nersnt), usando soluciones de bromuro de

estano.

El sistema desarrollado por Posner no fue adecuado para los viajes espaciales
de esa época por la dificultad del bombeo de las soluciones quimicas en estado

de gravedad cero (1).

Hablando de dispositivos a pequefa escala en los afios recientes, el campo de
la miniaturizacion ha progresado notablemente. En la actualidad es posible
miniaturizar todo tipo de sistemas: mecanicos, fluidicos, electromecanicos,

opticos, térmicos, etc. Como resultado de esta tendencia en reducir la escala
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de los sensores y actuadores, fue asi como en 1980 surgié una tecnologia

novedosa llamada MEMS (Micro Electro Mechanical Systems).

El afio de 1959 es considerado el inicio de la historia en micro y nanotecnologia
debido a la conferencia presentada por Richard Feynman durante la reunién de
la Sociedad Americana de Fisica (APS), realizada en el Instituto Tecnoldgico
de California. En ella, Feynman propuso la miniaturizacién de sistemas con

diferentes aplicaciones, entre ellas la manipulacion de células y atomos (3).

2.2 Clasificacion de celdas de combustible.

Actualmente existen diferentes tipos de celdas de combustible, las cuales se
diferencian entre si por el combustible que utilizan, por su temperatura de
operacion, el tipo de electrolito, o la potencia eléctrica que producen. En
seguida se presenta la clasificacién de las celdas de combustible en funcion del

tipo de electrolito (4):

«+ Celda de combustible de solucion alcalina: AFC.

X/
°

Celda de combustible de acido fosférico: PAFC.

+» Celda de combustible de carbonato fundido: MCFC.

X/
L X4

Celda de combustible de 6xido sdlido: SOFC.

+» Celda de combustible de membrana de intercambio proténico: PEMFC.
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2.2.1 Celda de combustible de solucion alcalina (AFC).

Las celdas de combustible alcalinas fueron unas de las primeras en
desarrollarse. Empezaron a utilizarlas en el programa espacial de la NASA
como fuente de energia eléctrica y agua a bordo de las naves espaciales.
Estas celdas de combustible utilizan una solucién de hidroxido de potasio como
electrolito y pueden utilizar una variedad de metales no preciosos como
catalizador tanto en el anodo como en el catodo, con lo cual se reduce el costo.
En la Figura 2.1 se muestra el esquema de funcionamiento de una celda AFC,

en la cual la reaccion en el anodo es la siguiente:

H, + 20H™ & 2H, + 2e~
2.1)

Los electrones liberados en el anodo reaccionan en el catodo con el oxigeno y
con parte del agua producida en la reaccidn anterior, se liberan hidroxilos que

toman parte de la reaccidon del anodo, dando como reaccion en el catodo:

0.50, + H,0 +4e~ & 20H"
2.2)

El alto rendimiento de estas celdas se debe a la velocidad con que tienen lugar
las reacciones electroquimicas en su interior, demostrando una eficiencia del

orden del 60%.

La principal desventaja de este tipo de celda es la facilidad de intoxicacion por
diéxido de carbono (CO,). Incluso, pequefias cantidades de CO, en el aire
pueden afectar su funcionamiento, por lo que es necesario purificar el

hidrogeno y el oxigeno utilizado, lo cual tiene un costo muy alto.
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Fg. 2.1 Esquema de una Celda de Combustible AFC (5)

2.2.2 Celda de combustible de acido fosforico (PAFC).

Las celdas de combustible de acido fosforico (PAFC) se consideran como la
“‘primera generacion” de las celdas de combustible modernas, es uno de los
mas desarrollados y el primero en ser utilizado de forma comercial. Este tipo de
celda de combustible se utiliza normalmente para la generacion de energia
estacionaria, algunas se han utilizado en automdviles de gran potencia como
autobuses. El electrolito utilizado es el acido fosforico (H,P0,), en la celda de
combustible se realizan las siguientes reacciones para el anodo y catodo

respectivamente:

+ -
Hy, & 2H™" + 2e 23)

0502 + 2H++ 2e” & HzO
2.4)

Aunque el rendimiento de las celdas de acido fosférico es mas bajo que en otro
tipo de celdas (37%-42%). En la Figura 2.2 se muestra un esquema de

funcionamiento de una celda de combustible de acido fosfoérico.

10
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Fg. 2.2 Esquema de una Celda de Combustible PAFC (5)

2.2.3 Celda de combustible de carbonato fundido (MCFC).

Las celdas de combustible de carbonatos fundidos utilizan como electrolito una
mezcla bifasica de carbonatos metalicos (litio y potasio o litio y sodio) contenido
en una matriz ceramica porosa de LiAlO,. Ya que operan a muy altas

temperaturas (650 °C y superiores), pueden utilizarse metales no preciosos

como catalizadores, con esto reduciendo el costo.

Las celdas de combustible MCFC pueden alcanzar eficiencias de hasta el 65%,

superando a las celdas de acido fosférico PAFC, las reacciones producidas en

el anodo y catodo respectivamente son:

H, + C0:% & H,0+ CO, + 2e~
2+ C03" o H,0+ (0, +2Ze 25)

0.50, + CO, 4 2e~ & CO3*~ 26

Normalmente el €O, producido en el anodo se recircula a través de un circuito
externo para ser consumido en el catodo, en la Figura 2.3 muestra un esquema del

funcionamiento de una celda de combustible de carbonatos fundidos MCFC.
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Fg. 2.3 Esquema de una Celda de Combustible MCFC (5)

2.2.4 Celda de combustible de 6xido sdlido (SOFC).

Las celdas de combustible de 6xido sélido SOFC utilizan un material ceramico
como electrolito, lo que significa que es completamente sdélido. Esto facilita su
construccion a diferencia de otras celdas de media y alta temperatura. El
rendimiento de la celda SOFC es del orden del 50% en la conversién de

combustible a electricidad.

Las celdas de 6xido solido funcionan a temperaturas muy altas (alrededor de
1,000 °C), lo que evita la necesidad de catalizadores de metales nobles,
reduciendo su costo. Las reacciones producidas en el anodo y catodo

respectivamente son:

2_ —_—
H,+ 02~ & H,0 + 2e -

0.50, + 2~ & 0%~
(2.8)

La celda SOFC no presenta envenenamiento por CO, el cual puede ser utilizado

como combustible, por lo cual las reacciones producidas en el anodo y catodo serian:

12
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CO+ 0% o CO, +2e-
(2.9)

—_— 2_
0.50, +2e~ © 0 210

La Figura 2.4 representa un esquema de funcionamiento de una celda de

combustible de 6xidos sélidos SOFC:

FHg. 2.4 Esquema de una Celda de Combustible SOFC (5)

2.2.5 Celda de combustible de membrana de intercambio
protonico (PEMFC).

Las celdas de combustible PEMFC o también llamadas de membrana
polimérica, nos ofrecen una alta densidad de potencia por unidad de peso y
volumen en comparacion con otros tipos de celdas. El electrolito utilizado es un
polimero sélido (acido perfluorosulfénico) y los electrodos son finas capas de
carbén poroso que contiene el catalizador (normalmente platino). Para la que
operen este tipo de celdas, solo necesitan ser alimentadas con hidrogeno y
oxigeno (o aire), obteniéndose agua y calor como unicos subproductos. La
temperatura a la que operan estas celdas de combustible es relativamente baja
(40 — 80 °C), lo que favorece un arranque mas rapido y una durabilidad mayor
en sus componentes. Sin embargo existen dos principales inconvenientes, el

primero es que ya que trabaja a bajas temperaturas el catalizador necesario

13
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para separar los electrones y protones suele ser un metal noble (platino), lo que
aumenta considerablemente el costo, considerando que el platino es
extremadamente sensible al envenenamiento por CO, por lo que cuando el
combustible es un alcohol (metanol) o un derivado de un hidrocarburo es
necesario un pretratramiento lo que incrementa el costo aun mas. En la
actualidad se estan desarrollando catalizadores de rutenio, que son mas

resistentes a la contaminacion por CO.

El almacenamiento de hidrégeno sigue siendo un importante obstaculo para el
desarrollo de las aplicaciones de transporte, a causa de la baja densidad de
energia del hidrégeno, es complicado almacenar suficiente gas a bordo para
recorrer grandes distancias a comparacion de los vehiculos a gasolina, pero
con este tipo de celdas se evitaria la gran emisién de diéxido de carbono (gas

de efecto invernadero), con lo que se reduce en gran medida la contaminacion.

La Figura 2.5 representa un esquema de funcionamiento de una celda de

combustible de tipo PEM.

Fg. 2.5 Esquema de una Celda de Combustible PEMFC (5)

14



Capitulo 2. Fundamentos Tedricos.

2.2.6 Comparativa de cada una de las celdas de combustible.

Teniendo en cuanta la informacion de las secciones pasadas, se presenta las
diferentes ventajas y desventajas entre cada tipo. La Tabla 2.1 muestra a modo

de resumen una comparativa de todas ellas, destacando las caracteristicas

principales de cada caso (6).
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Capitulo 2. Fundamentos Tedricos.

2.3 Principio de Funcionamiento de una Celda PEMFC.

Las celdas de combustible son dispositivos electroquimicos que convierten
directamente la energia quimica de un combustible en energia eléctrica. A
diferencia de las baterias, que son dispositivos de almacenamiento de energia,
las celdas de combustible son dispositivos que proporcionan energia de

manera continua mientras se mantenga el suministro de reactivos.

En la Figura 2.6 muestra un esquema basico de una celda de combustible de

hidrégeno.

Hg. 2.6 Esquema de una Celda de Combustible (5)

Para su funcionamiento, por el catodo se suministra un flujp de un agente
oxidante, generalmente O,, para proveerla de oxigeno, mientras que un flujo de
hidrégeno se hace circular por el anodo para proveerla de combustible, es decir
hidrégeno molecular H,. Cuando el combustible circula sobre la superficie del
catalizador en la zona del anodo, el hidrogeno se oxida, es decir pierde
electrones por el efecto catalitico del platino, el hidrégeno se divide en sus
constituyentes primarios, electrones y protones. Los protones atraviesan el

electrolito o membrana permeable sélo los iones H* y llegan hasta el catodo;
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los electrones se transportan hacia el catodo mediante un circuito externo, el
resultado es trabajo eléctrico util. En el catodo, los electrones e iones del
hidrégeno se recombinan y reaccionan con el oxigeno el cual se reduce para
formar agua en una reaccidon exotérmica (7). En ambos electrodos se genera
un potencial eléctrico propio de la reaccion de oxidacion o reduccién. El trabajo
eléctrico surge por el transporte de electrones a través de esta diferencia de
potencial eléctrico o fuerza electromotriz entre ambos electrodos. La propiedad
que determina el trabajo -potencial- que un sistema puede generar desde un
estado inicial a un estado final se denomina exergia . Del mismo modo, las
propiedades o potenciales termodinamicos denominados energia interna y

entalpia denotan la capacidad para generar trabajo (8).

Las celdas de combustible de baja potencia, funcionan a una temperatura
relativamente constante: los reactivos y los productos tienen la misma
temperatura. Debido al caracter isotérmico de las reacciones, una mayor
cantidad de energia quimica se convierte en energia eléctrica. Dentro del
proceso de generacion de electricidad, la oxidacion del hidrogeno en el anodo
origina un potencial eléctrico E, =0V, ec. (1.1); el potencial eléctrico ideal
generado en el catodo durante el proceso de reduccion es E. = 1.23V, ec.

(1.2), también denominado voltaje de circuito abierto o E,., cuando no hay flujo

entre ambos electrodos (9).

H, - 2H* + 2e~
(2.11)

0.50, + 2H* + 2e~ - H,0
(2.111)

El resultado de ambas reacciones da como resultado un flujo de electrones a

través de un circuito eléctrico externo.
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La alta eficiencia de las celdas de combustible y las perspectivas de generacién
de electricidad sin emisiones han convertido a las celdas de combustible en
una opcién muy valida a sustituir a los motores de combustion interna en los
vehiculos. La gran eficiencia radica en que en las celdas de combustible los
subproductos de las reacciones es vapor de agua a temperatura baja, mientras
en un motor de combustion una gran cantidad de la energia generada en la
combustion se pierde en forma de calor, que sede al medio ambiente y solo

una pequena cantidad en energia mecanica util.

2.3.1 Componentes de una celda de tipo PEM.

En la Figura 2.7 se muestra la seccion transversal de una monocelda de
combustible de tipo PEM, la cual muestra las distintas zonas y componentes

que intervienen en el funcionamiento de la misma.

P /Placa

Anodo Canal

<« Capa Difusora GDL
y = Capa Catalitica
+
Carga H, > 2H™ + 2e &— ElectrolitoPEM
N i <——— Capa Catalitica
Capa Difusora GDL

Catodo

Canal

Fig. 2.7 Seccion transversal de una monocelda de combustible de tipo PEM
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Como se aprecia en la Figura 2.7 se muestran dos zonas (anodo y catodo),
separadas por una membrana (electrolito solido polimérico). Dentro del
electrodo de la zona del anodo se oxida el combustible (hidrogeno) y en la zona

del electrodo del catodo se reduce el oxidante (oxigeno).

A continuacion se describira cada uno de los componentes y caracteristicas

dentro un una celda de combustible del tipo PEM.

2.3.1.1 Membrana de intercambio proténico.

Dentro de una celda de combustible tipo PEM es el electrolito, que en este
caso, el electrolito es una membrana de acido polimérico capaz de conducir
protones (H*) mientras es impermeable al paso de los gases reactivos y los
electrones. El electrolito comercial mas comunmente utilizado es el Nafion® de
la marca DuPont™, el cual consiste de un polimero perfluorado con grupos
sulfonato polares que en presencia de agua se convierte en un excelente
conductor protdnico. La conductividad proténica depende directamente con el
contenido de agua en la membrana, por lo que es esencial mantener un nivel
de hidratacion de la membrana para obtener un éptimo funcionamiento de la

celda.

El espesor de la membrana también es fundamental dentro del proceso, ya que
si contamos con una membrana fina se reduce las perdidas por resistencia a la
conduccién iénica, sin embargo si la membrana es demasiado fina se corre el
riesgo de que algunas moléculas de hidrégeno la atraviesen llegando al catodo
y con esto se recombine con el oxigeno, con lo cual no se proporcionaria se
considera una pérdida de rendimiento de la celda. El espesor de la membrana
suele serde 5 — 200 um (10).
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2.3.1.2 Electrodos.

Los electrodos estan compuestos por una o varias capas difusoras y una capa
que contiene el catalizador necesario para que se lleven a cabo las reacciones

electroquimicas.

2.3.1.2.1 Capa catalitica.

Para las temperaturas de operacion de una celda tipo PEMFC las reacciones
electroquimicas ocurren a una velocidad muy lenta, sobre todo en el catodo.
Para lograr un aumento de la velocidad, es necesaria la presencia de
catalizadores. Un catalizador es una sustancia que en presencia de la reaccion
electroquimica en contacto fisico con los reactivos acelera, induce o propicia
dicha reaccién sin actuar en la misma. En este caso el mas utilizado es el

platino (Pt) soportado sobre carbon. Este se coloca como una fina capa sobre

la propia membrana de Nafion®.

2.3.1.2.2 Capadifusorao GDL.

Las capas difusoras o GDL (por acrénimo en inglés de Gas Diffusion Layer),
estas son capas porosas que se encuentran formadas por fibras de carbon que
se encargan de la distribucidn de los reactantes hacia la capa catalitica, de
eliminar los productos de la reaccion y de conducir los electrones hacia el

circuito externo (8).

El conjunto formado por la membrana, las capas catalizadoras y las capas
difusoras se le denomina MEA (por acrénimo en inglés de Membrane Electrode

Assembly).
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2.3.1.2.3 Placas.

Las placas son uno de los componentes clave dentro de la celda de
combustible, ya que estas realizan distintas funciones para el buen
funcionamiento del sistema: sirve como soporte mecanico, mantiene separado
los reactantes, logra la distribucion de los reactantes a lo largo de la superficie
catalizadora mediante los canales de flujo, gestionar el agua y el calor
producido en el interior de la celda. Algunas de las funciones de las placas
estan atribuidas a las caracteristicas fisicoquimicas del material de las placas.
Otras, estan ligadas a la geometria de los canales de flujo, lo cual es nuestro

motivo de estudio.

2.3.2 Capacidad energética util.

Ya que se considera las celdas de combustible dispositivos electroquimicos los
cuales convierten la energia quimica de un combustible en energia eléctrica, el
funcionamiento de las mismas esta sujeto a las leyes de la termodinamica. Las

reacciones electroquimicas que suceden en el anodo y catodo son las

siguientes:
H, - 2H* + 2e~
(2.11)
0.50, + 2H* 4+ 2e~ - H,0
(2.112)
Por lo tanto la reaccion global es:
H; 4+ 0.50, & H,0 + Calor
(2.13)

El calor (o entalpia) de la reaccion es la diferencia entre las entalpias de

formacién de los productos y reactivos, es decir:
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Calor = AH = (hf)p,0 — (hf)HZ — (hp)o, (2.14)

En la Tabla 2.2 se muestran los valores de entalpias y entropias de formacion

de los productos y reactantes de una PEMFC, a 25 °C y presion atmosférica.

Tabla 2. 2 valores de entalpias y entropias de formacion de los productos y reactantes de
una PEMFC, a 25 °Cy presién atmosférica.

h¢(kJ /mol) S¢(kJ / mol K)
Hidrégeno, H, 0 0.13066
Oxigeno, 0, 0 0.20517
Agua (liquida), H,0 (1) -286.02 0.06996
Agua (vapor), H,0 (g) -241.98 0.18884

Sustituyendo los valores de la Tabla 2.2 en la ecuaciéon 2.14 obtenemos:

Calor = AH = —286.02 - 0—0 = —286.02 k] / mol
(2.15)

El signo negativo denota que es un calor que se cede al sistema, es decir, la
reaccion se considera exotérmica. Este valor corresponde con el poder

calorifico superior del hidrogeno. La reaccion global se puede definir como:

H, + 0.50, & H,0(1) + 286.02 k] / mol 016

Esta ecuacion solo es valida cuando la reaccion es completa a 25 °C, presion

atmosférica y el agua en estado liquido.

Si la reaccion ocurriera con un exceso de oxigeno (aire) el producto es agua en

estado de vapor, por lo tanto, la entalpia producida es menor (241.98 kJ / mol)

coincidiendo con el poder calorifico inferior del hidrégeno.
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Se puede considerar que esta sera la maxima cantidad de energia (térmica)
tedrica que se puede extraer del hidrégeno. Sin embargo, debido a la entropia
producida en toda reaccidn quimica, no toda la entalpia producida en la
reaccion se convierte en trabajo util. Por lo tanto, el maximo de energia que se
puede convertir en electricidad corresponde con la Energia Libre de Gibbs,

segun la ecuacion:

AG = AH — TAS
(2.17)

Al igual que la entalpia, la entropia es la diferencia entre la entropia de los

productos y los reactantes:

AS = (Sf)n,0 — (Sf)Hz = (57)o, (2.18)

Por lo tanto, sustituyendo los valores de la Tabla 2.2 en las ecuaciones 2.18 y
2.17, obtenemos que de toda le energia disponible a 25°C y presion
atmosférica (241.98 kJ/ mol), solo 237.34 k] / mol se podrian convertir en

energia eléctrica y el resto en calor.

2.3.3 Potencial tedrico de la celda.

Se considera al trabajo eléctrico como el producto de la carga por el potencial,

segun la ecuacion:

W, =qFE
et =14 (2.19)

donde:

e W, = Trabajo eléctrico (J / mol).
e q =Carga (Coulomb / mol).
e [E = Potencial (Voltios).
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Por otra parte, la carga transferida en la reaccién 2.11 es:

=nN,
q n Avgqel (2.20)

donde:

e g =Carga (Coulomb / mol).

e n = Numero de electrones liberado por molécula (n=2 para este caso).

e Ny, =Ndmero de moléculas por mol o numero de Avogadro
(6.022 x 102 moleculas / mol).

e . = Cargade un electrén (1.602 x 10~1° Coulomb / electron).

Al producto del numero de Avogadro y la carga de un electron se conoce como

la constante Faraday, F = 96485 Coulomb /electron mol.

Como se ha mencionado anteriormente, la maxima cantidad de energia
eléctrica generada por una celda de combustible corresponde con la Energia
Libre de Gibbs, por lo tanto, en un proceso a presion y temperatura constante

se verifica que:

W, =nFE=—AG
(2.21)

Deduciendo de las ecuaciones y sustituyendo valores obtenemos que el

potencial eléctrico de la celda a 25 °C, presion atmosférica y suponiendo que el

producto de la reaccidn es agua en estado liquido sera entonces:

_ —AG _ 237.34x10%] / mol
" nF  2x96485 As /mol

= 1.2299 = 1.23 Voltios (2.22)
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2.3.4 Influencia de la temperatura.

Para el analisis del comportamiento del potencial con la temperatura se

sustituye la ecuacién 2.17 en la ecuacion 2.22, obteniendo:

. (—AH TAS)
B nF nF (23)

Para los procesos de oxidacion del hidrogeno a 25 °C y presion atmosférica, la

Tabla 2.3 muestra los valores de la entalpia, entropia y energia libre de Gibbs.

Dado que AH y AS son valores negativos, el aumento de la temperatura de

operacion de la celda ocasionara una reduccion del potencial tedrico, sin

embargo, para temperaturas de hasta 100 °C las variaciones del potencial
eléctrico no son muy significativas como se puede mostrar en la Tabla 2.4.

Tabla 2. 3 Entalpia, entropia y energia libre de Gibbs, para procesos de oxidacion del
hidrégeno a 25°Cy presién atmosférica

AH(kJ / mol) AS (kJ /mol K) AG(kJ / mol)
H,+ 0.50, -286.02 -0.1633 -237.34
< H,0()
H,+ 0.50, -241.98 -0.0444 -228.74
- H,0(g)

Tabla 2. 4Entalpia, entropia y energia libre de Gibbs y potencial eléctrico, para procesos de
oxidacioén del hidrégeno a diferentes temperaturas.

TK) AH(KI/mol)  AS(kJ /molK)  AG(kJ / mol) E V)
273.15 -286.02 -0.16328 273.34 1.23
333.15 -284.85 -0.15975 -231.63 1.2
353.15 -284.18 -0.15791 -228.42 1.118
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2.3.5 Influencia de la presion.

Las ecuaciones que fueron presentadas hasta el momento sélo son validas
cuando son consideradas a presion atmosférica. Sin embargo, una celda puede
operar a presiones de hasta 5 -7 bar. Para un proceso isotérmico la variacion

de la energia libre de Gibbs puede expresarse como (8):

dG =V, dP
m (2.24)

Donde V,, es el volumen molar (m®/mol) y P es la presién (Pa). Por lo tanto

para un gas ideal:

PV, = RT
m (2.25)
Sustituyendo la ecuacion 2.25 en 2.24:
dG = RT dp 2.26
= 5 (2.26)
Integrando la ecuacién anterior:
P
G = Gy+RT ln(—) (2.27)
Po

Donde consideramos G, es la energia libre de Gibbs en condiciones estandar
de presion y temperatura (1 atm. y 25°C) y es la presion estandar o de

referencia (1 atm).
Para cualquier reaccién quimica se puede escribir:
JA+ kB - mC +nD
(2.28)
La variacién de la energia libre de Gibbs de la reaccién es la variacion entre los

productos y reactantes:
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AG = mG¢ +nGp — jGy — kGp (2.29)

Sustituyendo la ecuacion 2.29 en la ecuacion 2.27 obtenemos:

()" (22 )ni 230

AG = AGy +RT Inj=—

LG By

A esta ecuacion se le conoce como ecuacion de Nernst, donde P es la presion

parcial de los reactantes o productos y P, es la presion estandar o de referencia

(1 atm.). La ecuacién de Nernst aplicada a celdas de hidrégeno y oxigeno es:

P
AG = AGy+ RT In [%] (2.31)
P 21 02

Finalmente, sustituyendo la ecuacién 2.22 en la ecuacion 2.31 se obtiene:

P,, P 0.5
E= Ey+RTIn [%] (2.32)
H,0

Donde E, es el potencial tedrico a condiciones estandar, es decir 1.23 V.
también denominado potencial de circuito abierto OCV (acrénimo en inglés de
Open Circuit Voltage) cuando no hay fluo de electrones entre ambos

electrodos. Es importante resaltar que el potencial obtenido mediante la

ecuacion de Nernst corresponde a la relacion entre el potencial de circuito E, y
el potencial de equilibrio E a diferentes temperaturas y presiones parciales de

los reactantes y productos. El potencial bajo condiciones de operacion (cuando
I # 0) es siempre menos que E,, se debe considerar que la ecuacion anterior
s6lo sera valida cuando tanto los reactantes como los productos se encuentren

en su fase gaseosa. Cuando el agua que se produce en el catodo este en su
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fase liquida, PHZO = 1. De la ecuacion anterior se deduce, que al aumenta la

presion en los reactivos se incrementa el potencial de la celda.

2.3.6 Eficiencia teorica.

Para calcular la eficiencia de cualquier dispositivo de conversién de energia se
define como la relacién entre la energia Util extraida y la energia total utilizada
en el proceso. Para el caso de una celda de combustible, la energia util es la

generada, y la energia total utilizada es la entalpia del hidrogeno. Es decir:

_AG 23734
r’TEéTiCO - AH - 286.02

= 83% (2.33)
La eficiencia tedrica de una celda de combustible puede ser expresada como

relacion de potenciales:

-AG T F 1.23
— _nF _ _ (34)
NTedrico = “AH . —AH ~1a82 0.83
nF
donde:
° ;A—;;= 1.23 voltios, (potencial tedérico de la pila suponiendo como

producto de la reaccidn agua en estado liquido).

¢ _nA—:= 1.428 voltios, (potencial correspondiente al poder calorifico

superior del hidrégeno).

2.3.7 Rendimiento de la celda. Curva V-I.

Para calcular el rendimiento de un dispositivo de una celda de combustible se
puede resumir con una grafica de las variables intensidad de corriente y

potencial de la pila. A esta grafica se le denomina como curva V-l o curva de

29



Capitulo 2. Fundamentos Tedricos.

polarizacion, la cual representa el voltaje de la pila para cada intensidad de
corriente dada. Si consideramos que a mayor tamafo de la celda de
combustible puede producir mas electricidad, por lo que normalmente los
valores de la intensidad de corriente se representan como valores de densidad

de corriente (Intensidad/area reactiva, A /cm), siendo comparables los

resultados de celdas de distintos tamarios (11).

En la practica el voltaje que proporciona una celda de combustible es menor
que el voltaje ideal calculado termodinamicamente, debido a perdidas
irreversibles, se puede decir que al aumentar la densidad de corriente las
pérdidas se incrementan reduciendo el voltaje de salida de la pila, limitando la

potencia total de salida.

La Figura 2.8 muestra una curva tipica de polarizacién (V-l) de una celda de

combustible tipo PEM.
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Fig. 2.8 Curva tipica de polarizacién (V-I) de una celda de combustible tipo PEM (5).

Dentro de las celdas de combustible existen cuatro tipos principales de

pérdidas o polarizaciones, las cuales les dan a la curva V-l su forma

caracteristica:
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e Pérdidas por corrientes internas y crossover.
e Pérdidas por activacion.
e Pérdidas 6hmicas.

e Pérdidas por concentracion o transporte de masa.

2.3.7.1 Pérdidas por corrientes internas y crossover.

Si se considera que el electrolito no es un conductor eléctrico y es
practicamente impermeable a los gases reactantes, en la practica es diferente,
ya que una cantidad de moléculas de hidrogeno lo atraviesan hasta llegar al
catodo donde se oxidan y no aportan electrones al circuito externo. También
puede suceder que alguno de los electrones generados en el anodo se
transfiera hacia el catodo a través del electrolito (corto circuito electrénico).
Estas pérdidas pueden considerarse insignificantes en la intensidad de
corriente ya que generalmente son muy pequefias y no son una fuente
significativa de ineficiencia en la corriente. Sin embargo, este tipo de pérdidas
tiene un efecto muy significativo en el potencial del circuito abierto (OCV),
manteniéndose siempre inferior al potencial tedrico calculado mediante la
ecuacion de Nernst, y normalmente inferior a 1 voltio. Si aumentamos el
espesor del electrolito reduciremos las pérdidas por corrientes internas, pero

posiblemente se tengan perdidas por resistencia al paso de la corriente i6nica.

2.3.7.2 Pérdidas por activacioén.

Dentro de las pérdidas, las pérdidas por activacion son perdidas irreversibles
de voltaje asociadas con superar la barrera de la energia para que la reaccion
ocurra en el electrodo. Estas, principalmente estan en funcion de Ila

temperatura, la presién, la concentracion de especies y las propiedades del
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electrodo. Se considera que a mayor densidad de corriente menores son las
pérdidas por activacion. Las pérdidas por activacion dependen del material y
microestructura del catalizador, de la actividad quimica de los reactantes y, en

menor medida de la densidad de corriente.

2.3.7.3 Pérdidas 6hmicas.

Las pérdidas 6hmicas incluyen tanto a las perdidas debidas a la resistencia al
paso de corriente idnica a través del electrolito, como las pérdidas debidas a la
resistencia al paso de la corriente de electrones a través de los electrodos y de
las placas. Las resistencias electronicas estan asociadas con las resistencias
de los electrodos, de las capas de difusién (GDL), de las placas, asi como la
resistencia entre las uniones de la celda de combustible. Aunque las pérdidas
debidas a las resistencias electrénicas normalmente son mucho menores a las
debidas a la resistencia al transporte de iones a través del electrolito, que para
el caso de la PEMFC, es el transporte de los protones (H*). Las pérdidas
ohmicas son proporcionales a la densidad de corriente y dependen de cada

tipo del material utilizado, la geometria de la celda y la temperatura.

2.3.7.4 Pérdidas por concentracion o transporte de masa.

Este tipo de pérdidas se producen como resultado del consumo de los
reactantes en la superficie de los electrodos, que genera un gradiente en la
concentracion entre la superficie de los electrodos y los canales de flujo. Las
pérdidas por concentracion o transporte de masa dependen fuertemente de la
densidad de corriente, la activacién de los reactantes, la estructura de los

electrodos y de la geometria de los canales de flujo (12).
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2.4 Celdas PEM para Aplicaciones Portatiles.

Como se ha mencionado anteriormente, el uso de las celdas de combustible de
intercambio proténico (PEMFC) como fuente alternativa y renovable de
energia, beneficia su uso desde su por sus bajas temperaturas de operacion y

el alto rendimiento a comparacion de otras.

Desde que en 1993, cuando fueron reportadas las PEMFC como parte de un
programa de generacion de vehiculos (PNGV) en estados unidos (13), pasaron
mas de 10 afios para llegar a la fase de prueba y comercializacién. En abril de
2005 en Monaco, 5 vehiculos alimentados con un sistema PEMFC, de las
companias GMC, Hyundai, Daimler-Chrysler, etc. corrieron un rally, cubriendo
una distancia total de 410 kildbmetros a través de Suiza, dentro del rally fue
permitido solo un re-abastecimiento de combustible, teniendo un tiempo de

viaje de aproximadamente 6 horas, logrando terminar el rally con éxito.

En general, dentro de las aplicaciones de las PEMFC se pueden clasificar en 3
principales campos, los cuales son el Transporte, Fijos y Portatiles, el
desarrollo de cada uno esta ligada al entorno social e industrial, asi como a la

oferta y demanda de energia.

Dado que el proyecto de investigacion esta enfocado al desarrollo de una
PEMFC para aplicaciones méviles o portables, nos enfocaremos en el campo

de las PEMFC portatiles.

Debido a las caracteristicas ya antes mencionadas, el uso de las PEMFC tiene
el potencial para complementar o sustituir las baterias y seria una tecnologia

de futuro para una fuente de alimentacion mévil o portatil (14).
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Dentro de los dispositivos que estan utilizando las celdas de combustible como
fuente de energia de alimentacion son los teléfonos moviles, donde el
crecimiento de su aplicaciéon en Europa, Asia y Norte América tiene un
crecimiento promedio del 30% entre los afios 2004 y 2009, las computadoras
portatiles es otro sector dentro de los electrénicos donde Norte América tuvo un
desarrollo en aplicaciones de celdas de combustible promedio del 45% entre
los afos 2004 y 2009, por ultimo las camaras fotograficas digitales se
encuentran entre los dispositivos con gran crecimiento dentro de la aplicacion
de celdas de combustible, en Norte América con un crecimiento promedio del

45% y en Asia un promedio del 25% entre los afios 2004 y 2009 (15).

En la Tabla 2.5 se mostraran las principales 8 compahias dentro de la

fabricacion de celdas de combustible con aplicaciones moviles o portatiles (15):

Tabla 2.5 Compaiiias dedicadas a la fabricacién de celdas de combustible con
aplicaciones portables (15).

Compaiiia Pagina de Internet Pais
TOSHIBA http://www.toshiba.co.jp Japoén
SONY http://www.sony.com Japon
SAMSUNG http://www.sait.samsung.co.kr Corea
PANOSONIC http://www.research.panasonic.c USA
MOTOROLA http://www.motorola.com USA
CASIO http://www.casio.com Japon
AVISTA LABS http://www.avistalabs.com USA
HYDROGENICS CORP. | http://www.hydrogenics.com Canada
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2.5 Influencia de la Geometria en el Rendimiento de una
PEMFC.

Son muchos los factores que interfieren en el rendimiento de una PEMFC
(como las condiciones de operacion, los fendmenos de transporte en interior, la
cinética de la reaccion electroquimica y el ensamblaje de la MEA), en esta
seccion se analizara la influencia de algunos parametros dentro de la
geometria relacionadas con los canales de flujo de las placas y con esto lograr

un mejor rendimiento de la PEMFC.

2.5.1 Placas de Flujo.

Como se ha mencionado antes, las placas de flujo son uno de los componentes
clave dentro del funcionamiento de una celda de combustible, ya que realizan
funciones esenciales para el buen rendimiento del sistema. Por lo que un buen
disefio puede llegar a tener un gran impacto en el rendimiento y la densidad de
potencia que se obtenga de una PEMFC. Se han descrito aumentos hasta del
50% en la densidad de potencia producida unicamente con un disefio 6ptimo

de las placas de flujo (16; 17).

Existen diferentes configuraciones geométricas para las placas de flujo, cada
uno de estos disefios tiene sus ventajas y desventajas asociadas a la fuente de

aplicacion que se requiera (12).

Entre las configuraciones mas estudiadas estan las siguientes y representadas

en la Figura 2.9y 2.10 (5):

e Canal tipo serpentin.

e Canales rectos paralelos o tipo Z.
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e Canales interdigitados.
e Tipo pin o malla.

e En cascada.

Fg. 2.9 Configuraciones geométricas de placas de flujo: a) Canal tipo serpentin; b)
Canales rectos paralelos o tipo Z; ¢) Canales interdigitados (5).

Fg. 2.10 Configuraciones geométricas de placas de flujo: a) Tipo pin o malla; b) En casada (5).

Tomando en cuenta que la gestion del agua en la membrana de electrolito
polimérico para la obtencion de la maxima potencia de una celda tipo PEM, por
lo cual se requiere de una hidratacion completa para permitir una buena
conduccién proténica. Es comun que esta se logre mediante la humidificacion
de las corrientes de los reactivos, por otro lado la generacién de agua en el
catodo como resultado de la reaccion electroquimica, es la fuente de la

humidificacion de la membrana. El conseguir un equilibrio entre la cantidad de
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agua producida y la necesaria para obtener una buena conduccion protonica,
logrando eliminar el exceso de agua y con esto evitar el efecto flooding o
inundacion de canal (18), es el objetivo de un buen disefio de una placa de

flujos.

2.5.2 Longitud de Canal y Numero de Canales.

Dentro de los parametros geométricos de mas influencia dentro del
comportamiento de una celda de combustible es la longitud de canal, sobre

todo para placas de flujo de tipo serpentin.

En estudios realizados donde se investigd la influencia que sobre el
rendimiento y la distribucion de los reactivos ejercian la longitud del canal y el
numero de canales (19). El estudio se realizd6 sobre campos de flujo de 200
cm? con canales de tipo serpentin. Los resultados demostraron que la
temperatura local, el contenido de agua en la membrana y la distribucién de la
densidad de corriente son mas uniformes en los campos de flujo de tipo
serpentin cuyos disefios tienen longitudes de recorrido mas corto o un nimero
mayor de canales, esto favorece al disefio propuesto de la micro-celda.

2.5.3 Relacion de Aspecto de la Seccion Transversal del
Canal: Alto/Ancho.

Para algunos trabajos de investigacion se analiza la relacién de aspecto de
seccion transversal del canal de flujo, tomando en cuenta como geometria de la

placa de flujo un tipo serpentin.

En un estudio realizado (20) sobre la influencia de la altura y la anchura del
canal sobre un campo de flujo de tipo serpentin de placa de area reactiva de 25
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cm?. Se hicieron pruebas con alturas de canal diferentes mientras se mantenia
constante la anchura de costilla (rib). Los resultados obtenidos mostraron que
al aumentar la altura del canal, la seccién transversal era superior con lo que la
caida de presiéon disminuia. Este efecto provocd que la fraccion de masa de
agua liquida a la salida se incrementara, reduciendo el rendimiento de la celda.

Por el contrario, el aumento de la anchura del canal permitié un incremento del

fluo convectivo que aumento el rendimiento de la celda.
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Capitulo 3. Dinamica de Fluidos Computacional (CFD).

Dentro del capitulo se conocera los pasos a seguir para el disefio por
simulacion, utilizando como herramienta computacional el software COMSOL
Multiphysics®, desde la creacion de la geometria hasta el postproceso,

analizando cada proceso.

El software se caracteriza por estar dividido en médulos, cada modulo incluye
una extensa gama de fisicas. COMSOL Multiphysics® brinda un interfaz de facil

manejo y comprension.

Las fisicas que se encuentran en los modulos tienen ya integradas las
ecuaciones diferenciales parciales y son predeterminadas por el software, este

considera diferentes soluciones para resolverlas.

3.1 Introduccion.

En el siglo XVIl y XIX se tiene el desarrollo del estudio tedrico de la dinamica
de fluidos. La dificultad e imposibilidad de obtener soluciones analiticas a las
ecuaciones planteadas, ha impulsado como mitologia principal Ila
experimentacion para desarrollar problemas de dinamica de fluidos, ya sea con

modelos a escala o con prototipos reducidos.

Al pasar de los afos, la aparicidon de los ordenadores capaces de trabajar gran
cantidad de datos y desarrollo de métodos algoritmicos precisos permitié la
aparicién de la dinamica de fluidos computacional, la cual revoluciono la forma

en el estudio de la dinamica de fluidos. Sin embargo, siendo CFD una
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herramienta muy poderosa y de gran utilidad para la solucion de dinamica de

fluidos, nunca podra sustituir el estudio tedrico y experimental.

Existe grandes ventajas al utilizar técnicas de CFD, por una parte los
resultados obtenidos son analogos a los que se consiguen utilizando técnicas
experimentales, pero el costo de la fabricaciéon de prototipos para la

experimentacion pueden resultar muy costosos.

3.2 Antecedentes.

Con respecto a la mecanica de fluidos los primeros analisis matematicos de un
fluo de fluido comenzaron a desarrollarse a principios del siglo XVI, cuando
Laplace, Bernoulli y Euler establecieron las ecuaciones basicas de la mecanica

de fluidos, su aplicacién en esa época fue escasa debido a la complejidad.

En el siglo XIX fueron Navier y Stokes los que establecieron las ecuaciones
que describen el flujo real en fluidos viscosos, Prandtl desarrollo a comienzos
del siglo XX la teoria de capa limite la cual daba una simplificacion de la

solucién de Reynolds para las ecuaciones de Navier-Stokes.

Hacia 1970, dentro del desarrollo de ordenadores de gran potencia la
resolucion numeérica pudieron entran en practica, debido a la gran cantidad de

datos con los que se podia procesar.

Todo lo anterior llevo a la aparicion de una nueva disciplina en el campo de la
mecanica de fluidos, la Mecanica de Fluidos Computacional (CFD por sus

siglas en inglés “Computational Fluid Dynamics”).

En la actualidad se encuentran una gran variedad de software con las que se

pueden resolver problemas de dinamica de fluidos, nombrando algunos,
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COMSOL Multiphysics®, ANSYS Fluent, SolidWorks, Abaqus, entre otros,
tomando en cuenta el desarrollo de ordenadores de gran potencia que facilitan

y reducen en tiempos los célculos de solucién de problemas.

3.3 Software COMSOL Multiphysics.

El software COMSOL Multiphysics® antes llamado FEMLAB (21), es una
herramienta Util para el modelado de sistemas fisicos basandose en el método
de elemento finito (FEM), el software facilita el proceso de modelado, ya que
cuanta con un interfaz la cual permite obtener una solucion a partir de

combinaciones de distintos fendbmenos fisicos.

El proceso para llegar a la solucion de un problema utiizando COMSOL

Multiphysics® se define a través de los siguientes pasos:

e Modelado o creacidén de geometria.
e Seleccion de materiales.

e Seleccion de Fisica.

e Mallado.

o Eleccidn del tipo de estudio.

e Visualizacion de resultados.

3.2.1 Modelado.

Dentro de la etapa del modelado se agregan las siguientes caracteristicas que

definen la geometria:
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e Parametros, funciones y variables: estas tienen la finalidad de definir las
caracteristicas del modelo y condiciones que se utilizaran dentro del
analisis.

e Dimension de la geometria: dentro de esta opcion se define la dimension
del espacio en la cual se trabajara (1D, 2D o 3D).

e Disefio de la geometria: este se establece a partir de todas las
magnitudes que delimitan la geometria de una forma especifica, en la
etapa se pueden realizar operaciones que pueden modificar la forma de

la misma.

3.2.2 Materiales.

Al tilizar el programa COMSOL Multiphysics® existe una seccion donde se

puede especificar e identificar una extensa variedad de materiales, los cuales

se encuentran disponibles para cada fisica dentro del modelo.

La biblioteca de materiales contiene mas de 2500 materiales, cada uno
contiene sus propiedades, estas pueden ser modificadas durante el proceso de
simulacion. Existe la posibilidad de agregar materiales nuevos, afadiendo las

caracteristicas y propiedades del material a agregar.

3.2.3 Modulos de Fisica.

Los modelados dentro del software se definen en base al estudio al realizar
(Fluidos, Eléctrico, Quimico o de usos multiples). Los cuales tienen dentro de
ellas fisicas para realizar el analisis los cuales tienen definidas las ecuaciones a

utilizar, algunos de los médulos son los siguientes (21):

e Moddulo AC/DC.
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e Modulo Acustica.

e Modulo Celdas de Combustible & Baterias.
e Moddulo CFD (Dinamica de Fluidos Computacional).
e Moddulo Ingenieria de Reacciones Quimicas.
e Modulo Electrodeposicion.

e Modulo Transferencia de Calor.

e Mobdulo MEMS.

e Modulo Microfluidica.

e Modulo Optimizacion.

e Modulo Rastreo de Particulas.

e Modulo Plasma.

e Mddulo RF.

e Mobdulo Mecanica de Estructuras.

e Modulo Flujo Subsuperficial.

3.2.4 Discretizando (Mallado).

Dentro de la solucion de ecuaciones diferenciales parciales (EDP), existen
diversas técnicas tales como el elemento finito, los volumenes finitos,
diferencias finitas, etc. Uno de los métodos mas utilizado en la actualidad es el
método de elemento finito (FEM, por sus siglas en inglés). El software

COMSOL Multiphysics® realiza la solucién de ecuaciones mediante FEM (21).

La generacion de la malla tridimensional puede ser la etapa mas complicada y
costosa de todo el proceso, una malla mal adecuado al problema, arrojaria

problemas de solucion o no convergencia, por lo tanto, es fundamental obtener
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mallas de buena calidad que permiten conseguir la maxima precision de

resultados.

En el software existen diversas herramientas para lograr el mejor mallado
dependiente de la fisica a utilizar (21), dando como posibilidad un mallado
inteligente por medio de una malla predeterminada por la fisica, la cual tiene la
ventaja de un mallado sencillo, por otro lado existe la posibilidad de generarse
una malla construida por el usuario, dentro de los elementos que encontramos
en la malla son hexagonales, triangulares, cuadraticos. La posibilidad de crear

una mejor malla se encuentra abierta dentro del software.

3.2.5 Definicion de tipo de estudio.

Dentro del software COMSOL Multiphysics® existen 4 tipis basicos de estudio

(21):

e Estacionario.

e Temporal.

e Frecuencia propia.
e Valor propio.

Dominio de la frecuencia.

Los diferentes estudios incluyen uno o varios tipos de solucion, a continuacién

se mencionan de qué trata cada uno.

Estacionario: se utiliza para estudios en los cuales se esperan soluciones no
dependientes del tiempo, ademas este tipo de estudio sirve para resolver

problemas no lineales.
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Temporal: este tipo de estudio nos resuelve problemas dependientes del
tiempo, en general el estudio requiere un lapso de tiempo determinado por el

usuario para poder generar la solucién.

Frecuencia Propia: se utiliza el estudio cuando se requiere resolver un

problema de valores propios para un conjunto de frecuencias propias.

Valor Propio: como su nombre lo determina, el estudio determina el tipo de
solucion que tiene a partir de valores propios. Por lo tanto genera ecuaciones

creadas por valores y funciones propias.

Dominio de la Frecuencia: pertenece a una frecuencia de barrido en las que

se generan ecuaciones estacionarias.

3.2.6 Visualizacion de resultados.

Es la etapa final donde se muestran los resultados de la simulacion, por lo tanto
a partir de imagenes podremos representar la solucion del problema. En esta
etapa se encuentran subcarpetas dentro del software con las que el usuario es
auxiliado para interpretar resultados ya se de forma grafica, contornos de

superficie y volumen, vectores de superficie y volumen entre otros.

A partir de las gréficas, vectores o contornos se podra llegar al analisis de
resultados para el problema planteado, analizando si la solucion encontrada es
semejante a la experimental con lo cual se podra llegar a una validacion del

modelo experimental con el modelo computacional.
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Capitulo 4. Resultados.

4.1 Propuesta de diseiio.

Dentro del funcionamiento de una celda de combustible de intercambio
proténico existen diferentes componentes que repercuten en el rendimiento de
la misma. Las caracteristicas estructurales y quimicas del -catalizador
determinan sus propiedades electroquimicas, como la energia de activacion, la
tasa de reaccion del combustible y oxidante en la superficie de electrodos, asi
como la densidad de corriente, la cual nos sirve para predecir la densidad de
corriente de la celda de combustible. La membrana es el encargado de la
conduccion de los protones de hidrogeno y una barrera para los electrones. Las
placas de flujo distribuyen el flujo de fluido el cual debe ser uniforme en cuanto
a presion y velocidad sobre la zona de reaccion electroquimica. Para que las
placas de flujo cumplan con su funcién existen diferentes arreglos o formas ya
antes mencionadas (canal tipo serpentin, canales rectos paralelos o tipo Z,
canales interdigitados, tipo pin o malla, cascada) con los cuales se logra tener
un control en el gradiente de presion y la remocion de agua acumulada.
Tomando en cuenta que los colectores de corriente conducen los electrones
generados durante la oxidaciéon del combustible hacia un circuito eléctrico
externo, generando trabajo eléctrico util, su principal caracteristica es su alta

conductividad electrénica y térmica (22).

4.1.1 Criterios de Diseiio.

En base a la bibliografia revisada acerca de las celdas de combustible a escala

micro, se ha decidido implementar un disefio en los canales con de razdn de
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aspecto (aspect ratio, AR) unitaria (23), con el cual partiremos para realizar un
analisis de la influencia de la razén de aspecto en el rendimiento de la PEMFC
variando el AR de los canales. El cociente canal-poste (channel to rib ratio, CR)
del disefio es igual a uno (24); el area activa, A, de la celda es
aproximadamente el doble del area de conduccion electronica, 4,, 1o que es

igual a 1 cm? (25).

En la Tabla 4.1 se mostraran los criterios de disefio de la placa monopolar.

Tabla 4. 1 Criterios de disefio de placa monopolar (25).

Area activa, A 1 cm?
Area de conduccion electronica, A, 0.5 cm?
Cociente canal poste, CR 1
Cociente de razdn de aspecto, AR 0.5<AR<1
Ancho y separacion de los canales, w, d 300 um

4.1.2 Consideraciones hidrodinamicas.

Dentro del andlisis y disefio de nuestras placas de flujo debemos realizar un
analisis hidrodinamico, si consideramos que la dimension de los canales es
comparable con el camino libre medio, A, de las moléculas de gas, con el

numero de Knudsen, K,, determinamos el grado de rarificacion del gas, y la
longitud caracteristica, L, el cual es igual al diametro hidraulico, D,, (26) los

anteriores términos los podemos relacionar con la ecuacion 3.1 (27):

Kn =

A
L (4.1)
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Para calcular el numero de Knudsen podemos obtenerlo a partir de la grafica
logaritmica del numero de Knudsen en funcion del diametro hidraulico de

diferentes microcanales mostrada en la Figura 4.1 (25):
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Fg. 4.1 Gréfica logaritmica del numero de Knudsen en funcién del didmetro hidraulico de
diferentes microcanales (25).

El numero de Knudsen también se puede expresar en términos de Ma y Re

(27), Ecuacion 4.2.

Kn — [ym Ma (4.35)
n= 2 Re

En sistemas termodinamicos convencionales, en los cuales se utilizan gases a
condiciones estandar de temperatura y presion, la longitud caracteristica es
mucho mayor el camino libre medio del gas, y el nimero de Knudsen es
esencialmente cero. Para este tipo de sistemas, el dominio fisico es grande
comparado con el camino libre medio del fluido, L>>A, para lo cual se puede
considerar como un continuo de materia en donde sus propiedades locales
pueden determinarse a partir del valor promediado de las propiedades

moleculares como la masa, velocidad y energia.
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4.1.3 Disefio de los Canales y Placas de Flujo.

Para el disefio de una micro PEMFC un parametro importante a considerar es
la longitud de desarrollo hidrodinamico, L, distancia a la cual el perfil de
velocidad de un flujo en el interior de un canal alcanza su velocidad maxima,
cuando un flujo recorre una distancia en donde el perfil de velocidad no cambia
en la direccidon axial, se dice que el fluido esta completamente desarrollado. A
partir de la experimentacion de los coeficientes de friccion de flujos de fluidos
se ha encontrado que el limite para micro flujos se tiene valores de Reynolds,
R, <400 (26), existe una diferencia en el numero de Reynolds utilizado a
escala meso o macroscépica, para el calculo de la longitud de desarrollo

hidraulico se utilizd la Ecuacion 4.3 (26):

Ld = ZODh (4 3)

En la Figura 4.2 se muestra el disefio de la placa de flujo propuesto para la
monocelda (25). Es una placa tipo serpentin con 17 canales, el cociente canal
poste CR=1, es decir el canal y el ancho de poste es de 300 um, la profundidad
es la que variaremos entre 300 y 30 um, para la primera simulacién se utilizd
una profundidad de 300 um es decir una razon de aspecto AR=1, pero se
variara como ya se habia mencionado, el area activa de la placa de flujo, A, es
de 1 cm?, el area de conduccion electrénica es aproximadamente 0.5 cm?, la

longitud total de los canales es de ~162 mm, para la conexion hidraulica se

utilizaron jeringas comerciales de acero inoxidable de 0.8 mm de diametro.
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0.3mm 0.3mm 2.8mm

10mm

I 1mm I

Fg. 4.2 Dimensiones fisicas de los canales de la micro-PEMFC.

A continuacién se mencionara los parametros geomeétricos de los componentes
de la micro-PEMFC con los cuales se llegé a la construccion del modelo en 3D
utilizando el software SolidWorks® 2014, en la Tabla 4.2 se enlistaran los

parametros geométricos de la micro-PEMFC.

Tabla 4. 2 Dimensiones de micro-PEMFC propuesta.

PARAMETRO SIMBOLO VALOR UNIDAD
Largo de canal L 162 mm
Alto de canal H 0.3 mm
Ancho de canal w 0.3 mm
Espesor de electrodo t, 0.05 mm
Espesor de GDL anodo 7 0.19 mm
Espesor de GDL catodo toc 0.11 mm
Espesor de membrana tm 0.18 mm
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4.2 Modelo Matematico.

4.2.1 Consideraciones del Modelo.

Para modelar nuestro disefio en 3D utlizando el software COMSOL
Multiphysics, se llegaron a las siguientes consideraciones. La mezcla de gas es
tratado como un gas ideal. El fluo es laminar debido a que tratamos con un

micro-flujo (R, < 400). La capa difusora de gases, GDL, esta hecho de

materiales porosos isotropicos y homogéneos.

4.2.2 Dominios del Modelo.

Los dominios dentro del modelo 3D se mostraran en la Figura 4.3 y se nombran
en la Tabla 3.3, en la cual estan incluidas la membrana de Nafion® 117, la
capa difusora de gases (GDL), hidrofilico para el anodo e hidrofébico para el

catodo, la capa catalizadora de Pt — C.

@ e

4

\C‘D a)

Fg. 4.3 Vista Isométrica de una celda PEM a) Serpentin codo de 90°, b) Serpentin codo
radial.
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Tabla 4. 3 Componentes de las Figuras Isométricas de la celda PEM a) y b).

Componentes Figura a) Componentes Figura b)

1. Canal anodo. 1. Canal anodo.

2. Placa difusora de gas anodo, 2. Placa difusora de gas anodo,
(GDLa). (GDLa).

3. Placa catalizadora, (CL). 3. Placa catalizadora, (CL).

4. Membrana. 4. Membrana.

5. Placa difusora de gas 5. Placa difusora de gas catodo,
catodo, (GDLc). (GDLc).

6. Canal catodo. 6. Canal catodo.

4.2.3 Ecuaciones Gobernantes.

3.2.3.1 Conservacion de Masa y Momentum.

Para iniciar con las ecuaciones que rigen el modelo de nuestra micro-PEMFC,
tenemos las siguientes ecuaciones de conservacion: Ecuaciéon 4.4 de
conservacion de masa y la Ecuacion 4.5 de conservaciéon de Momentum de la

Ley de Stokes.

Vxu=0
(4.4)

V{—pI + u[Vu + (Vu)T]} = 0 (4.5)

Donde u es la velocidad de la mezcla de gas (m/s), p es la presion (N/m?), y u
es la viscosidad dinamica de la mezcla [kg/(m s)] la cual es calculada con la

Ecuacién 4.6 (28).
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u= Z Xi K (36)
i

En la capa difusora de gases (GDL), la caida de presion es proporcional a la

velocidad del gas si el flujo es laminar, y se modela como (28):

(u/)u = V{-pl + (1/&)u[Vu + (V)" ]} -

Donde k es la permeabilidad de la GDL (m?) y ¢ es la porosidad de la GDL.

3.2.3.2 Conservacion de Especies.

El transporte de masas multiespecies se encuentra en todo el dominio
computacional, incluyendo los canales de flujo y la capa difusora de gas los
cuales son descritos por la ecuacion de Maxwell-Stefan. La cual resuelve los
fluos en términos de fraccion de masa. La forma general de la ecuacién de

Maxwell-Stefan se muestra en la Ecuacién 4.8 (28).
N
M VM vP . (38)
Y —pWiZDij [M(VW] + WJV) + (Xj + W])?] + w;pu = Ri
j=1 J

Donde D;; es el coeficiente de difusidon binaria, x es la fraccion molar, w es la
fraccion de masa, M es la masa molecular, R es la constante universal de los
gases [8.314 J/(mol K)], T es la temperatura de operacion de la celda (K), p es

la densidad de la mezcla de gas, la cual es descrita por la Ecuacién 4.9 (28).

p= <2 x; ui)P/(R £ T) (39)

l

Los subindices i y j representan las diferentes especies, R; es la velocidad de

reaccion, lo que explica el consumo de reactivos y la produccion de productos
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durante las reacciones electroquimicas en la capa del catalizador, para el

calculo de R; se utilizara las Ecuacién 4.10 (28).

Ja
RHz = _ﬁ H;
el
Ro2 = _EMOZ (4.40)
ljc|
Ry,o = #MHZO

En el lado del catodo, solo el oxigeno y el agua se sustituye su fraccion de
masa, ya que la tercera especie siempre se puede obtener de la Ecuacién 4.11

de balance de masa (28).

Wy, =1 —wy, —w
Ny 0, H,0 (4.41)

En el lado del anodo, se sustituye la fraccion de masa del hidrogeno con lo cual

a partir de la Ecuacién 4.12 obtenemos la fraccién de masa de agua (28).

w =1—-w
H,0 H,0 (4.42)

El coeficiente de difusion binaria D;; usado en la ecuacion de Maxwell-Stefan

es calculado a partir de una correlacién empirica con la Ecuacion 4.13 (29).

Dij = Dij_o <_) (4.43)

Donde T, es la temperatura de referencia y D;; , es el coeficiente de difusion

binaria de referencia el cual se presentara en la Tabla 4.4. En el medio poroso

el coeficiente binario de difusién efectiva se modifica la ecuacién 4.13 para
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tomar en cuenta el efecto de la porosidad de la GDL, se calcula con la

Ecuacién 4.14 (30).

Dyj = Dyj o)™ (4.44)

3.2.3.3 Conservacion de la Carga Eléctrica.

En una PEMFC, la corriente se puede dividir en dos partes: corriente idnica y la
corriente electronica. Cuando los protones viajan a través de la membrana
formando una corriente i6nica, mientras que los electrones se transfieren solo a
través de la matriz solida de electrodos, con lo cual resulta una corriente
electrénica. Las ecuaciones de continuidad de corriente se obtienen utilizando

la ley de Ohm, la cual se ve en la Ecuacion 4.15 (28).

Vs (—o,V* ¢pg) =S (4.45)

Vs (—o,V* ) = Sm

Donde ¢ es el potencial de fase, ¢ es la conductividad eléctrica efectiva (S/ m),
S es la densidad de corriente volumétrica (A /m3), los subindices s indica la
caracteristica de la fase solida mientras que m la de la membrana. Los
términos base en las ecuaciones de electrones y transporte de protones son el
resultado de la reaccidn electroquimica, que se produce solo en las capas del
catalizador tanto del anodo como del catodo, y se obtienen con la Ecuacion

4.16 (28).

Capa Catalizadora anodo S,, = | S.= —j
p A m ]a N ]a (446)

Capa Catalizadora anodo S, = j, S¢= —j;
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Donde j, y j. son la densidad de corriente de transferencia correspondiente a
la reaccion electroquimica en las capas del catalizador del anodo y catodo,

respectivamente.

Los términos fuente en ambas especies y ecuaciones de carga estan

relacionados con la densidad de corriente de transferencia j, y j. que se

calcula mediante las Ecuaciones 4.17 y 4.18, la ecuacion de Butler-Volmer

(28).
C *° +a
o .ref H; <a CF ) (4.47)
Ja alo'a <CH2ref> RT Ta
. _ .ref Co ac
= ()20

Donde n representa el diferencial de potencia entre la matriz sélida y el

electrolito y se define por la Ecuacion 4.19 (28).

Anodo: Nag = Ps — e

Catodo:n, = ¢ps — o — Uy,

(4.49)

4.3 Simulacion.

4.3.1 Condiciones de Frontera e Iniciales.

Las condiciones iniciales que se utilizaron para la simulacién se muestran en la
Tabla 4.4 Realizado la simulacion de las presiones (total y dinamica) dentro del
canal del catodo, con el objetivo de visualizar el contorno de presiones,

logrando observar si las 2 placas de flujos propuestas inicialmente son
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susceptibles de ser afectadas por la inundacion, lo cual afectaria el rendimiento
de la celda de combustible. Resolviendo la decision de las 2 propuestas de
placa de flujos, se resuelve la electroquimica, utilizando ya solamente una

celda, tomando como valores iniciales los mostrados en la Tabla 4.4.

Tabla 4. 4 Parametros de Modelo.

Parametro Valor

Temperatura de Celda (°C)

Fraccién de masa H,0 0.1

Fraccion de masa H, 0.8

Voltaje de referencia anodo (V)

Densidad de corriente de

intercambio anodo (4/m?) 2000

Coeficientes de difusion binaria

Do, 1,0 (Mm?/s) 2.82E-5 (calculado)

Dy, n,0 (Mm?/s) 9.15E-5 (calculado)
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4.3.2 Calculo de sensibilidad de malla.

La solucidon numérica de las ecuaciones se basa en el método de elemento
finito, el método se basa en dividir en elementos el cuerpo, estructura 0 dominio
(medio continuo), sobre el que estan definidas ciertas ecuaciones integrales
que caracterizan el comportamiento fisico del problema en una serie de
subdominios que no se intersectan entre si, denominados elementos finitos.
Las ecuaciones como se ha mencionado con anterioridad se solucionaran
utilizando el programa COMSOL Multiphysics. Con la finalidad de obtener
mejores resultados se realizé el analisis de sensibilidad de malla, comparando

el tipo de malla, numero de elementos, tiempo de solucidon y resultados.

En la Figura 4.4 se muestra la malla formada por un mallado estructurado, un
mallado tetraédrico libre para la seccién de los canales, un refinado de malla en
las esquinas del canal debido a su geometria y el resto de la geometria con

una malla triangular libre.

Fg. 4.4 Vistaisométrica de malla a) codo 90°b) codo radial
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En la Tabla 4.5 y 4.6 se mostraran los valores para el analisis de sensibilidad
de malla, asi como en la Figura 4.5 se mostraran las graficas para cada modelo

de celda propuesto.

Los resultados obtenidos de la sensibilidad de malla son cuantificados para

elegir la mejor malla y con la cual se trabajara dentro de nuestra simulacion.

Tabla 4.5 Anélisis de sensibilidad.

Tipo de malla Numero de elementos de Presion maxima

dominio
Mas gruesa 42698 1.06 E5
Gruesa 56037 1.07 ES
Normal 116962 1.05 ES
Fina 441377 1.04 E5
Mas fina 1377816 1.04 E5
Extrafina 2269796 1.04 ES

Tabla 4. 6 Andlisis de sensibilidad.

Tipo de malla

Numero de elementos de

Presion maxima

dominio
Mas gruesa 43802 1.06 ES
Gruesa 57086 1.07 ES
Normal 127486 1.05 ES
Fina 455881 1.04 E5
Mas fina 1423791 1.04 E5
Extrafina 2357980 1.04 ES
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Fg. 4.5 Grafica comparativa entre Presién y Nimero de elementos de dominio.

Después de haber realizado el analisis de sensibilidad, se llego a la conclusién
que con una malla Fina, se reduce el numero de elementos de dominio y como

consecuencia el tiempo de solucion de la fisica es menor.

4.3.3 Distribucion de la presion total y dinamica.

Para la eleccion del tipo de placa de flujos, se realizé un andlisis de la
distribucion estatica o total P;. Para el analisis se utiliz6 como fisica de nuestro
modelo computacional de flujo deslizante, debido a que este modelo realiza
simulaciones de fluop a muy bajo niumero de Reynolds, recordando que
contamos con un micro-flujo, como condicién inicial de nuestro modelo se
utilizd el flujo volumétrico Q = 1.667E — 7 m3/s, para conocer la influencia de la
forma de la seccidén transversal de los canales sobre el transporte de masa, en

esta simulacion no consideramos las reacciones electroquimicas.

En la Figura 4.6 se muestra la distribucion de presién estatica en las placas de

flujo propuestas, el gradiente de presion estatica de (a) fue de 2215-0 Pa vy el
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caso de (b) fue de 2186-0 Pa, observando una caida de presion mayor en (a) a
diferencia de (b) con lo cual podemos concluir que la caida de presion puede

provocarnos inundamiento, esto afectaria el rendimiento de la FC.

Fg. 4.6 Contornos de presion estatica a) codo radial b) codo 90°.

4.3.4 Electroquimica.

Logrando la observacion y comparativa dentro de la placa de flujo de codo
radial y de 90°, se realiza el estudio electroquimico con la celda de combustible
tipo PEM con canal radial, ya que como se menciono antes, la caida de presion
estatica y dinamica es mucho menor, lo cual evitara problemas de

inundamiento dentro de los canales.

Para realizar el analisis electroquimico, a partir de las ecuaciones gobernantes
ya antes mencionadas y utilizando los valores de la Tabla 3.4 se lleva el

analisis electroquimico de la celda con placa de flujo de codo radial.
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Las figura de mérito correspondiente al analisis electroquimico de mayor
interés, es la curva de polarizacién, con la cual se podra visualizar el
funcionamiento de la celda de combustible y caracteristicas, la cual se muestra

en la Figura 4.7 exponiendo que a un voltaje de 0.4 V obtenemos una densidad

de corriente de 1.3126 A/sz siendo la mayor potencia desarrollada por la

celda, la cual es de 0.525 W/sz )

Fg. 4.7 Curva de Polarizacién Computacional.

4.3.5 Curvas de polarizacion E-i y P-i.

A partir de los resultados obtenidos por el analisis electroquimico se obtuvo la
curva de polarizacion del modelo computacional, de datos experimentales

obtenidos de una micro celda de combustible de dimensiones semejantes (25),
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se realiza una comparativa del comportamiento y curvas de polarizacion entre

el modelo computacional y experimental.

En la Figura 4.8 se muestra la comparativa de las curvas de polarizacion
Voltaje - Densidad de Corriente (E-i) con el objetivo de la validacién del modelo

computacional, observando que para el modelo computacional a un Voltaje de

0.4 V una Densidad de Corriente de 1.3126 A/sz y en el modelo experimental

tenemos que a un Voltaje de 0.42 V una Densidad de Corriente de 1.324
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Fg. 4.8 Curva de Polarizacién Computacional VS Experimental.

La Figura 4.9 realiza un comparativo dentro de la curva de polarizacion entre
Densidad de Potencia — Densidad de Corriente (P-i) del modelo experimental y

el modelo computacional.
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Fg. 4.9 Densidad de Corriente VS Densidad de Potencia.

4.3.6 Curvas de Polarizacion E-i y P-i a cambio de AR.

Variando la razon de aspecto AR dentro de los canales de la placa de flujo,
tomando en cuenta que el cambio de geometria debe ser que la AR <1 ya que
a una AR mayor a la unidad tendremos una disminucion del rendimiento de la
celda como ya se menciond, se utilizaron tres cambios en la AR, los cuales se

observan en la Figura 4.10.

AR=1 AR=0.75 AR=0.5

Fg. 4.10 Seccion Transversal de Canal a distintos Razén de Aspecto AR.

64




Capitulo 4. Resultados.

Se observa en la Figura 4.11 que al disminuir la AR obtenemos una mayor
Densidad de Corriente, y por consiguiente una mayor Potencia, a una AR= 1,

se obtiene que con Voltaje de 0.4 V una Densidad de Corriente de 1.3126

A/sz y una Potencia de 0.525 W/sz , Se observa que con una AR=0.75, a
un Voltaje de 0.4 V una Densidad de Corriente de 1.4948 A/sz asi como una
Potencia de 0.597 W/sz, por ultimo con una AR= 0.5, se ve que a un Voltaje
de 0.4 V una Densidad de Corriente de 1.6795 A/sz y una Potencia de 0.671
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Fig. 4.11 Curva de Polarizacion a distintas Razones de Aspecto AR.
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Conclusiones.

Respecto al disefio por simulacion propuesto dentro del trabajo, la creacion de
la geometria y el discretizando de la misma, fueron factores importantes para
lograr una aproximacion y validacién del funcionamiento de una celda de
combustible con similares dimensiones y condiciones de operacion, logrando
con esto un aporte a trabajos posteriores de optimizacion de la celda de
combustible modificando caracteristicas fisicas y quimicas de sus componentes

(Capa difusora de gases, catalizador, membrana, etc.) y de geometria.

El lograr la validacion de un modelo computacional proporciona el ahorro en
construccion de prototipos y el tiempo (prueba y error) dentro del analisis y
funcionamiento de una celda de combustible, ya que la construccién de la placa
de flujo de celdas de combustible a micro escala exige una mayor exactitud y

tiempo de fabricacion.

Se muestra una propuesta de disefio por simulacion para una celda de
combustible a micro escala, considerando los materiales y componentes de la
celda comerciales. En el disefio del arreglo de los canales dentro de la placa de
flujo es una consideracion importante, ya que logrando un arreglo de placa de
flujo con una caida de presion estatica menor, se evitara posibles efectos de
inundacion dentro de los canales de flujo, y con esto reducir la eficiencia dentro
de la celda de combustible, justifica que en la construccion fisica de una placa
de flujo, el evitar geometrias con angulos agudos se reducira la caida de

presion.
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La razon de aspecto AR se considera un parametro importante, la densidad de
potencial eléctrico aumenta cuando el parametro disminuye, lo que quiere decir
que canales con seccion transversal rectangular, donde son mas anchos que
altos se ven beneficiados en el rendimiento de la celda obteniendo densidades
de corrientes y potencia mayor. Lo anterior visualizado en la Figura 4.11 donde
al realizar la variacion de la AR se incrementa la densidad de corriente y

potencia.

A pesar del lograr la miniaturizacion de la geometria y obtener resultados
aceptables en la construccion y simulacién de celdas de combustible, el gran
reto que se presenta a continuacion es la de la construccion de dispositivos de
almacenamiento del combustible a micro escala, ya que la construccion de
recipientes que soporten grandes presiones resultaria robusto y poco viable
para celdas de dispositivos portatiles, y aumentaria el costo — beneficio de

utilizar celdas de combustible.

Como solucién a lo anterior, el estudio de la microfluidica como ciencia auxiliar
en la creaciéon de celdas de combustible permitira que a partir de concentrar los
combustible en medios acuosos, las caracteristicas y estudio de difusividad en
microfluidos beneficien su almacenamiento, todo lo anterior se podrian analizar

en estudios posteriores.

Dentro de los estudios realizados utilizando la microfluidica, se muestra una
propuesta en forma “Y’ utilizando el disefio por simulacion numérica, con la
variacion del uso de combustible en anodo de Acido Férmico (HCOOH) y en
catodo Oxigeno saturado (O2), ya que como se menciond anteriormente, la

problematica del almacenamiento de los combustibles en estado gaseoso es el

68



Conclusiones.

reto a vencer para celdas comerciales y con la alternativa del uso de
combustibles en estado liquido facilita su almacenamiento, otra gran ventaja es
que se logra eliminar el uso de membrana para el intercambio protdnico,
utilizando las propiedades de difusividad de los combustibles en el intercambio
de protones, la reduccion de dimensiones y densidades de corriente

comparables con celdas PEM.

La propuesta antes mencionada se incluye en el anexo 1, donde se muestra la
geometria, el transporte y concentracion de flujo, para trabajos posteriores se
pretende realizar el ensamble de la fisica para el estudio electroquimico de la
celda, validacion del modelo computacional con modelos experimentales y una

posible construccion de celda microfluidica de prueba.
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Anexo.

Fg. Anexo 1 Geometria Celda Microfluidica.
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Fig. Anexo 2 Concentracién de HCOOH.
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Fg. Anexo 3 Concentracion de O2.
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