EXPRESION GRAFICA EN EL DISENO DE
PILAS DE COMBUSTIBLE (PEMFC)

Resumen. La tecnologia de celdas de combustible estd sometida en
la actualidad a un intenso desarrollo, y la combinacién de nuevos
y optimizados materiales, nuevas arquitecturas, procesos de
transporte mas eficientes y disefios mas optimizados se espera que
mejoren, ademas de otros factores, la eficiencia de las celdas de
combustible.

En este sentido, las herramientas de Ingenieria de Celdas de
Combustible Computacional (CFCE, Computacional Fuel Cell
Engineering) puede permitirnos la simulacion sistematica, disefio
y optimizacion de sistemas de celdas de combustible para la
integracion de los distintos avances que se van incorporando a
este campo, permitiendo una menor dependencia de los prototipos
y reduciendo asi los ciclos de desarrollo. La CFCE requiere una
robusta integracion de modelos representativos de una amplia
variedad de procesos y con escalas de tiempo diferentes, en los
que se integran fluidodindamica, idnica, transporte electronico y
térmico con reacciones quimicas.

El grupo de “Vidrios Metalicos y Nanotecnologias” del
Laboratorio de Quimica Industrial e Ingenieria Electroquimica
(http://www.sc.ehu.es/iaweb/ESP/esp.htm) de la Universidad del
Pais Vasco, lleva desde 1991 desarrollando diversas lineas de
investigacion relacionadas con el comportamiento electroquimico
y resistencia a la corrosién de materiales metalicos amorfos y
nanocristalinos.

Este trabajo se enmarca dentro de la principal linea de
investigacién que sigue el grupo, denominada:
ELECTROCATALISIS Y PILAS DE COMBUSTIBLE (DMFC,
DEFC y PEMFC), destacando la importancia de lo que el Area de
Expresion Grafica en la Ingenieria aporta al grupo
multidisciplinar encargado del desarrollo de la misma.
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1. INTRODUCCION

El desarrollo de esta linea de investigacion se realiza
mediante un grupo multidisciplinar en el que toman parte las
siguientes areas de conocimiento:

e Ingenieria Quimica y del Medio Ambiente,
desarrollando nuevos materiales para las membranas
protonicas PEM.

e Expresion Grafica en la Ingenieria, desarrollando
nuevos disefios para las celdas de combustible y
validandolos.

e Organizaciéon de Empresas, estudiando la viabilidad
del proceso de produccion industrial de los nuevos
modelos.

Es de destacar la importancia de la parte grafica dentro de
este proceso interdisciplinar (modelado so6lido, modelado de
superficies, andlisis de resultados, ...), y su determinante
influencia en una de las partes que mas directamente estd
implicada en el desarrollo de los nuevos disefios: el modelo
virtual.

Este modelo virtual consiste en un entorno integrado de
simulacion de los diferentes escenarios que se pueden dar en
los nuevos disefios de las PEMFC, a todos los niveles de
detalle (caracteristicas geométricas, de los materiales, de los
fluidos, condiciones de contorno,...).

Su objetivo principal es la optimizacion global del
funcionamiento de la PEMFC bajo estudio, mediante el
analisis por simulaciéon de las distintas posibilidades de
combinacion de las diferentes variables que pueden tomar
parte en el proceso, como pueden ser: tipo de combustible a
utilizar (metanol, etanol o hidrégeno), caracteristicas fisicas y
quimicas del combustible (temperatura o concentracion de la
disolucion entre otras), condiciones de entrada y salida del
combustible a la celda (presion, velocidad, ...), para cada una
de las variantes geométricas predefinidas.

Aunque el paso previo a este proceso de optimizacion global
del disefio de una celda de combustible es el desarrollo y
validacion de un modelo matematico equivalente al modelo
real, con el que se puedan simular todas las diferentes
situaciones de funcionamiento de la PEMFC.



II. OBIETIVOS

Establecimiento de modelos matematicos generalizados para
celdas de combustible de membrana de intercambio proténico
PEMFC, y en especial para pilas de oxidacion directa de
metanol (DMFC) y de hidrégeno, siguiendo dos lineas de
trabajo paralelas:

® Anidlisis de un prototipo fisico existente (Reactor
electroquimico P-300)

® Disefio y fabricacion de un nuevo prototipo fisico
(Minicelda de hidrégeno)

Los pasos seguidos en cada una de las lineas han sido los
siguientes:

= Andlisis de un prototipo fisico existente (Reactor
electroquimico P-300)

® Técnicas de ingenieria inversa -> Creaciéon de un
modelo tridimensional digital (CAD)

® Comunicacion CAD-CAE -> Formatos de
intercambio (IGES (/nitial Graphics Exchange
Specification) -Primer estandar de intercambio de
datos de producto entre diferentes sistemas de
CAD/CAM-, STEP (Standar for the Exchange of
Product model data) ...)

® Simulacion dinamica del modelo matematico ->
Optimizacion del disefio

® Tratamiento grafico de los resultados

= Disefio y fabricacion de un nuevo prototipo fisico
(Minicelda de hidrogeno)

® Desarrollo de la geometria espacial

® Representacion normalizada del disefio para la
fabricacion

® Desarrollo de la documentacion grafica del proyecto,
como medio ideal para describir y transmitir el
disefio.

® Comunicacion CAD-CAE

® Simulacion dinamica del modelo matematico ->
Optimizacion del disefio

® Tratamiento grafico de los resultados.

Estos modelos matematicos, una vez comprobada su
validez, por comparacion de los resultados tedricos con los
resultados experimentales obtenidos en la estacion de pilas de
que dispone el Grupo, serviran para predecir el
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comportamiento futuro de distintos disefios de celdas de
combustible con el objetivo final de mejorar la eficiencia de
las mismas.

Para la optimizacion del disefio en ambos casos, la
simulacion  computacional es una  herramienta
indispensable.

Determinada la necesidad de adquirir un software para la
elaboracion y optimizacion del modelo matematico que
describa todos los procesos que se dan en el funcionamiento
de una celda de combustible, el siguiente paso ha sido el de
revisar la amplia oferta existente de software CFD
(Computational Fluid Dynamics).

Figura 1. Estacion de pilas de combustible del grupo.
(http://www.sc.chu.es/iaweb/IMAGENES/FOTOSLAB/DSCN2682.jpg)

III. SELECCION DEL SOFTWARE

Hasta no hace mucho tiempo, las herramientas para la
simulacién dinamica de sistemas existentes en el mercado,
carecian de una buena interfaz con el usuario; de forma que, la
creacion y definicion de las diferentes geometrias a estudiar se
convertia en una tediosa labor al tener que generar un archivo
con la definiciéon de la geometria mediante coordenadas y
otros parametros numéricos. Algo similar ocurria con el
analisis de los resultados, dado que éstos se reflejaban
mediante largas tablas numéricas incluidas en un archivo de
texto.



Hoy dia, gracias al espectacular avance que la informatica
ha experimentado en los ultimos afios, practicamente la
totalidad de los paquetes informaticos dirigidos al calculo por
elementos finitos y la simulacion dinamica de sistemas
multifisicos, incluyen de base un sistema de CAD mas o
menos desarrollado o, en su defecto, estan dotados de las
rutinas necesarias para la importacion e interpretacion de los
datos de las geometrias a estudiar, a partir de archivos estandar
de intercambio de datos (IGES, STEP, ...), generados a su vez
mediante paquetes especificos de CAD.

Ademas, gracias a la utilizaciéon de entornos con gran
potencia de resolucién grafica, también el estudio de los
resultados obtenidos durante la simulacién dispone de una
mayor potencia de analisis.

En esta parte del estudio se han considerado las
caracteristicas mas destacadas de los siguientes paquetes de
software:

Fluent v6.2

Femlab 3.1

Comsol Multiphysic 3.2
ANSYS CFX v10

Para la evaluacion de los diferentes programas se ha
utilizado la geometria tridimensional de un reactor
electroquimico perteneciente al Laboratorio de Quimica
Industrial e Ingenieria Electroquimica de la Escuela
Universitaria Politécnica de San Sebastian
(http://www.sc.ehu.es/iaweb/). Este reactor se ha modelizado

utilizando el paquete de disefio asistido por ordenador Solid
Edge v18.
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Figura 2. Reactor electroquimico P-300 en el banco de pruebas.
(http://www.sc.ehu.es/iaweb/ESP/esp.htm)

Figura 3. Modelado tridimensional del reactor electroquimico P-300 en
Solid Edge v18.

IV. CONCLUSIONES

Después de un estudio previo de toda la informacion
disponible sobre los paquetes de software: Fluent v6.2, Femlab
3.1, Comsol Multiphysic 3.2 y ANSYS CFX 10.0; y de
realizar diferentes pruebas, las conclusiones obtenidas con
respecto al software ANSYS CFX 10.0 han sido las siguientes:

e Entorno grafico potente e intuitivo, muy similar al de
cualquier programa de CAD 3D. Ademas, dispone de
algoritmos para la importacion de geometrias en
formatos estandarizados DXF, IGES, etc...

e La importacion de geometrias en 3D en formato
IGES (a partir de Solid Edge v18) se hacen
correctamente.

e El tiempo de calculo para un modelo simple es de
minutos, mucho menor que el empleado con otros
programas.

e Los mddulos de pre-procesado (desarrollo de la
geometria, mallado y definicion de condiciones de
contorno), solver (resolucion matematica del modelo)
y post-procesado (presentacion de resultados) estan
incluidos en un unico entorno, ANSYS Workbench,
que permite integrar en una sola herramienta desde
los andlisis preliminares mas simples hasta los mas
complejos estudios de detalle y validacion.

e El coste anual por licencia no se carga a los
presupuestos del grupo de investigacion, gracias al
Servicio General de Informatica (SGI-1ZO).

e Existe un centro de formacion homologado en
Madrid.

Por todo ello, se ha decidido adoptar ANSYS CFX 10.0
como software de simulacion CFD para su aplicacion en las
investigaciones sobre celdas de combustible, que el
Laboratorio de Quimica Industrial e Ingenieria
Electroquimica de la Escuela Universitaria Politécnica de San
Sebastian esta desarrollando.



V. DESARROLLO DEL TRABAJO

e ESTUDIO DEL
ELECTROQUIMICO P-300
Inicialmente, como medio de aprendizaje de utilizacion del
software ANSYS-CFX, se simulé el comportamiento
fluidodinamico del Reactor Electroquimico P-300.
El procedimiento seguido en cada simulacion ha sido el
siguiente:

REACTOR

1. Crear o importar la
DesignModeler)

2. Generar y refinar la malla de elementos finitos (CFX
Mesh)

3. Especificar las propiedades fisicas y definir
condiciones iniciales y de contorno (Advanced CFX-
Pre)

4. Ejecutar la simulacién (Advanced CFX-Solver)

5. Visualizar los resultados (Advanced CFX-Post)
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Figura 4. Generacion de la geometria en DesignModeler.

% Mesh Statistics

Selected Region:
Asserbhy

Number of Nodes: 1024
Number of Elements: 1045425
Tetrahedra: 069
Pyrarics:
wedges; 269562

Extents:
N, ma
miny, max v

-0,015 [m], 0,175 [m]
-0.009 [m], 0.304 [m]
-0.1075 ], 0,085 [1m]

Max Edge Length Ratio:  8.61733
Volume: 0.0011577 [m3]

Figura 5. Generacion del mallado con CFX Mesh
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Figura 6. Asignacion de caracteristicas fisicas y condiciones de contorno
en CFX-Pre.
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Figura 7. Resolucion del problema y control del proceso en CFX-Solver.

Una vez resuelto el modelo mediante Advanced CFX-
Solver, el modulo de postprocesado nos ofrece de una forma
grafica el resultado del calculo. Entre los resultados obtenidos,
en la figura adjunta se presentan los siguientes:

e  Perfil de velocidades en los colectores de entrada
e  Perfil de velocidades en los stacks
e Lineas de flujo a lo largo del modelo completo



Figura 8. Presentacion de resultados en CFX-Post.

e ESTUDIO DE LA CELDA DE COMBUSTIBLE
DE HIDROGENO

Para este estudio se ha disefiado y fabricado un prototipo de
celda de hidrogeno.

El procedimiento seguido para el analisis del
comportamiento fluidodinamico de la celda ha sido similar al
seguido anteriormente.

50,00 (mm)

15.00

Figura 9. Modelado de una semicelda (Circuito de H2).
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Figura 10. Generacién del mallado.

Figura 11. Asignacion de caracteristicas fisicas y condiciones de contorno
en CFX-Pre.
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Figura 12. Detalle de las lineas de flujo (streamline) en una zona de la
celda, en CFX-Post.

VI. TRABAJOS FUTUROS

Este trabajo no ha sido mas que el comienzo de una serie de
trabajos, cuyo objetivo global, el de esta primera linea de
investigacion, es el de establecer un modelo matematico
generalizado completo para celdas de combustible de
membrana de intercambio protonico, y en especial para las
pilas de oxidacion directa de metanol y de hidrogeno que se
van a experimentar en ¢l Laboratorio de Quimica Industrial
e Ingenieria Electroquimica de la Escuela Universitaria
Politécnica de San Sebastian.

Una vez definido el comportamiento fluidodindmico de las
celdas, el siguiente paso debe ser la implementacion de un
modelo  matematico que sea  representativo  del
comportamiento electroquimico de la celda.
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Fig.13. Modelizado de las diferentes zonas de una pila de combustible.

Estos modelos, una vez que se haya comprobado su validez,
por comparacion de los resultados tedricos con los resultados
experimentales obtenidos en la estacion de pilas de que
dispone el Grupo, servirdn para predecir el comportamiento
futuro de distintos disefios de celdas de combustible con el
objetivo final de mejorar la eficiencia de las mismas.
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