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摘 要 本文采用 格子 Ｂｏｌ ｔｚｍａｎｎ 方法 ， 根据质子交换膜燃料电池中气体扩散层及黴孔层的 实际黴观物理结枸 ，
重枸了

不同孔隙率的气体扩散层及黴孔层结枸 ，
建立了三维格子 Ｂｏｌ ｔｚｍａｎｎ 模型

，
对气体扩散层及黴孔层的有效扩散系数及渗

透率进行了预测 ，
与宏观模型中广泛采用 的经验方程进行了对比 ，

并拟合了适用于黴孔层有效扩散系数的预测方程 ？ 研究

结果发现 ，
在宏观模型多孔 电极有效扩散系数预测 中广泛应用 的 Ｂｍｇｇｅｍａｎ 公式相较于实际孔隙结枸 的预测结果偏高 ，

黴孔层渗透率较气体扩散层渗透率小 １
？
２ 个数量级

，
且由于黴孔层孔隙率较小 ，

其渗透率随孔隙率的变化范围 同样较小 ？
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〇 引ｓ

质子交换膜燃料电池具有工作温度低 、 能量效

率高 、
环境污染小等优点 ， 在过去 ２０ 多年里得到了

越来越多的研究学者的关注 Ｗ
。 质子交换膜燃料电

池的核心组件由 气体扩散层 、 微孔层 、 催化层 、 质子

交换膜组成 ， 其中气体扩散层 、 微孔层 、 催化层为多

孔 电极 ， 在燃料电池的工作过程中 ， 多孔 电极承担

着气体组分及液态水输运的重要作用 ， 由 于多孔电

极的微观结构对宏观输运过程具有十分重要的影响

作用 ，
因而从介尺度研究多孔结构对其宏观输运系

数的影响具有很重要的意义 ， 这对于探究质子交换

膜燃料电池水管理机理 、 优化水管理策略有着十分

有益的帮助 。

在过去的 ２〇 年中 ， 格子 Ｂｏｌ ｔｚｍ ａｎｎ 方法 （

Ｌ ａｔ ？

ｈｅ ｅＢｏｌｔ ｚｍ ａｎｎＭ ｅｔｈｏ ｄ
，ＬＢＭ ）已经逐渐发展成为

一

种十分重要的计算流体力学模拟方法 ， 并在研

究孔隙尺度的传热 、 传质过程中有着十分广泛的应

用 ， 在 Ｃｈｅｎ 等 的综述中进行了详细的阐述和总

结 。

Ｃｈｅｎ 等 Ｐ １ 采用 ＬＢＭ 方法研究了质子交换膜燃

料电池阳极多孔 电极中气体组分传输及液态水输运

过程 ， 并预测了气体扩散层的渗透率及有效扩散系
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数 。
Ａｓｈｏｒ ｙｎｅｊａ

ｄ 等 Ｗ
研究了波纹形流道对多孔电

极 中气体组分传输过程的影响 ， Ｎｉ ｕ 等 ， 研究了气

体扩散层中液态水的传＿过程 ，
Ｈ ｓｍ 等 Ｗ 研究了气

体通道 内液滴在气流吹动下的运动过程 ，

本文采用 ＬＢＭ
：方法 ， 根据质子交换膜燃料电池

中气体扩散层及微孔层的实际微观物理结构 ， 重构

了不同孔隙率的气体扩散层及微孔层结构 ， 建立了

三维 ＬＢＭ 模型 ， 对气体扩散层及微孔层的有效扩散

系数及渗透率进行了预测 ，
与宏观模型中广泛采用

的经验方程进行了对比 ， 并拟合了适用于微孔层有

效扩散系数的预测方程 。

１ 数值方法

本文采用 Ｄ３Ｑ １ ９ 模型 ， 如图 １ 所示 ， 其空间分

布函数的演化方程 力 为 ：

Ｓｉ
 （
＊

！
Ｑ

－－

［
ｆｉ

＾
＾
－

ｆｆ
１

｜％：

＾
） ］

…

ｒ

其 中 ， ｉｆ为平衡态分布函数 ， 其表示为 ：

細＝－
卜，

＋暂－

＿
⑵

其中 ， ４ 表示为密度 Ｐ 、 组分浓度 Ｃ
， 其与宏观参数

间的关系如表 １ 所示 。

１５

图 １Ｄ３Ｑ１ ９ 模型

Ｆ ｉ
ｇ

．１Ｓ ｃｈｅｍａｔｉｃｏ ｆＤ３Ｑ １９ ｍｏｄｅｌ

表 ｉ 宏观参数与格子物理量之间的关系
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其中 ，

＜
３ 为格子速度 ， 格子声速 《

？
＝

ｃ
／ Ｖ？ 。

Ｄ３Ｑ １９ 模型中 ， 权系数 咕 定义为 ：

＇

１／９ ，：ｉ
＝

０

＿
＝１
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，ｉ 
＝

１ 

－６（．
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２ 物理模型

气体扩散层 ｒ
ｔ ！碳纤维及孔隙构成 ， 其表现为沿

厚度方向分层随机排列 的分布特性 ， 图 ２
（
ａ

） 所示为

气体扩散层实际微观结构的 电镜扫描图 ， Ｔ均孔径

约为几十到几官微米 ， 纤维直径约为十微米 ，
本文

中 采用的纤维直径为 ７ 叫１
， 气体扩散唐厚度为 ２５０

叫１
４ 对气体扩散层进行三维重构的费骤为 ：

１
） 在计算Ｋ域内随机生成

一

个空 Ｉ旬点及垂直于

厚度方向乎面 内的
一

个角度 ， 并标记该点为 １
；

２
）
根据随机生成的空间点及角度生成贯穿整个

计算冈域的轴线 ， 并标记该轴线为 １
；

３
） 计算空间上的点距离上一步生成轴线的距离 ，

若该距离小于纤维直径 ， 则标记为 １
；

４
）
不断进行上述 １卜３

） 步骤 ，
并统计孔隙率 ， 囊

孔 隙率达到 目 标孔 隙率时结束 ４

图 ２
（ｂ） 所示为本文生成气体扩散层微观结构 。

微孔层是 由碳颗粒团及孔隙构成 ， 其孔隙率一

般较小 ， 平均孔径大约为几茛纳米到几微米 ， 图 ３
（
ａ

）

所示为微孔层实际微观结构的 电镜扫描 图 。 本文采

用四参数随机重构方法对微孔层进行重构 ， 微孔层

厚度为 Ｓ ｆＨｕｎ ， 其具体步骤包括 ：

１
） 在给定计算Ｋ域内按照一定的概率进行搜索 ，

隹随机数小于预设概率时 ， 将该点设置为 １
， 生成碳

颗粒点

２
丨
在生成 的碳颗粒点上按照 １§个方向生成随

机数 ， 并按照一定的概率进行生长 ，
同时统计碳颗

粒团的体积分数 ， 当其体积分数达到 目标体积分数

财结束 。

图 ３
（
ｂ
） 所示为本文生成的微孔层微观结构 。
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图 ２ 气体扩散层微观结构 （
ａ

） 电镜扫描图 ； （ｂ ） 随机数值重构
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ｉ
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图 ３ 微孔层微观结构 （
ａ

）
电镜扫描 图

； （
ｂ

）
随机数值重构
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ｍ

ｉ
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ｍｉｃｒｏｐｏｒｏｕｓｌａｙｅｒ

３ 结果及讨论

３ ． １ 有效扩散系数预测

气体沿多孔 电极厚度方 向 （

叉 方 向 ）
进行扩

散 ，

工 方向上两边界菜用浓度边界 ， 其他＿面上采

用周期性边界 ，
碳纤维上为无通童边界 ，

通过统计

入 口和 出 口的扩散通量得到有效扩散系数 ：

Ｄ
ｈｕｌ

ｋ

（
ＩＩ￡

ｄｙ
ｔｉ￡

）

，
Ａ

ＤｅＳ
＝￣

（Ｑｎ
－ Ｃ

ｏ＾ ／
ｌ

￣（
５

）

其 中
，

及 分别为进 口ｖ 出 口浓度 ＞Ｊ 为厚度

方向上截面面积 ，

丨 为气体扩散层厚度 。

图 ４ 所示为气体扩散层有效扩散系数与孔隙率

的变化关系 ？ 本文对比了模拟绪果与宏观模型中常

用的
Ｂｒｕｇｇｅｍａｎｅｑｕａｔｉｏｎ及Ｎａｍ

和
Ｋａｖｉａｎｙ的预

测结果 其中 Ｂｉｕｇｇｅｍａｍ聊＊ｔｉｏｎ 预测值偏高

这是由 Ｔ
＊

其针对球堆积结构 ， 气体组分在该结构中

曲折度较小 ，
因而传输阻力较小 ；

而在 ？ａｍ 和 Ｋａ－

ｖｉａｎｙ
丨

７
】 的研究绪果中 ， 其表征了多孔材料曲折度对

组分有效扩散系数的影响 ， 如式 （
６

） 所示 ：

认痛峰（
６

）

其 中 ｓ
Ｅ 为孔隙率 ，

ａ 为曲折度 ． 当对 ｆ沿厚度方向

上有效扩散系数进行预测时 ，
《 取 ０ ． ７８５

， 由 图 ４ 所

示 ， 其预测结果同本文的预测结果吻合 良好 》 所以 ，

对于沿厚度方向上的有效扩散系数预测 Ｂｒｔｉｆｆｅ ｉｔｔａｉｌ

ｅｑｕａｔ ｉｏＥ 预测结果偏高 ， 应采用 Ｓａｍ 和 Ｋａｖｉａｎｙ 的

预测公式进行预测 （式 ⑷ ） ｓ

Ｐｏｒｏｓ ｉｔ
ｙ

图 ４ 气体扩散层有效扩散系数与孔隙率的变化关系
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ｇ
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图 ７ 微孔层渗透率与孔隙率的变化关系
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图 ６ 所示为气体扩散馬渗透率与孔隙率之间的

变化关系 。 报据文献实验结果 ［

９ Ｕ
１

ｙ 沿气体扩散层

厚度方向上的渗透率在 １ Ｑ
１２
ｍ

２ 的数量级 ， 其中

Ｗｕ 等 ［

１ １
１ 对孔隙率为 ０ ．７８ 的气体扩散层渗透率进

行了测量 ？撞结果为 ４ ．６ ９ ｘ １０

－

１２
ｍ２

， 本文预测结

果为 ６． １７５ ｘ １０
—

１ ２本文预测绪果吻合
５
另外 ，

根据本文预测结果发现 ， 在较小孔隙率下 ， 气体扩

散层渗透率的变化较小
，
随着孔隙率的増加 ， 其渗

透率量指数増加的趋势

０

０
．

６００
．
６５０

．
７００

．
７５０

．
８００

．
８５０

．
９００

．
９５

Ｐｏｒｏｓ ｉ
ｔ
ｙ

图 ６ 气体扩散层渗透率与孔隙率的变化关系

Ｆ ｉｇ
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ｉ
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图 ７ 所示为微孔层渗透率 与孔隙率之间的变化

关系 。 在前入的研究中发现 ， 微孔层的渗透率比气

体扩散层小 １？２ 个数量级 网 这与本文的预测

结果吻合较好 。 由 Ｔ
－

微孔层孔隙率
一

般较小 ， 因而

其渗透率也相对较小 ， 在流体的流动过程中 ， 微孔

层的渗透阻力较大 。 相较子气体扩散层渗透率的预

测结果 ， 微孔层 由 ｆ其孔隙率较小 ， 因而其孔隙韦

的变化对多孔 电极整体渗透率变化的影响较小

图 ６ 所示为微孔层有效扩散系数 与孔隙率的变

化关系 ＞本文对比了Ｂｍ盤ｅｏ ｉａｎｅｑｕａｔｉｏｎ 预＿值：智

本文的预测结果 ， 结果显示＞针对微孔层的有效扩

散系歡预测 ， 館 （ｊｑｕｆｔｉｏｎ 预测值高乎本文

的预测结果 ， 尤其是在较大孔隙率的情况下 ， 这说

明 Ｂｒａｇｇｅｃｉｓａｉ ｅｑｕ ｓｄｆｃｉｉ 针对的球堆积多孔介廣親酒

结果不能够十分准确 的预测微孔层 中碳颗粒闭聚结

构的有效扩散系数 。

借鉴
—

产 Ｉｂｎａａｄａｋｉｓ 和 Ｓａｔｉｒｐｈａｓ 阐 推荐的有效

扩散系数与孔隙率的关系式 ：

Ｏ
ｆｅｕｉｋ

— ￡ｒ．

（

７
）

其中 ， ％ 为渗透阈值 ＾ａ 为经验常数 。 本文拟合了适

甩屮微孔层有效扩散系数预测公式 ：

＾
ｅｆｆ ／

＾
ｂｕ ｌｋ

４ －

０ ． ０２９２３
、

１
－

０ ． ０２９２３ ，

０ ．９ ８８

（
８

）

该公式可以在微孔层孔隙率范围 内对其有效扩散系

数进行有效预测 。

图 ５ 微孔层有效扩散系数与孔隙率的变化关系
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ｇ
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ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｏｒｏ ｓｉｔ ｉｅｓ

３ ． ２ 渗透率的预测

渗透率反映了 流体在多孔介质 中的流动特性 ，

本文在厚度方向 （

Ｘ 方向
）
上的两 个边界采用密度

边界
， 其他四面采用周期性边界 ，

流体在 固体区域

采用反弹边界 ，
流体在压力驱动下进行流动 ， 产生

表观速度 ， 获得的渗透率与表观速度的关系 ：

Ｋ
ｊ
ｌ （ｕ

）

（ｐ ｉｎ

㈦

－

／
Ｗ卿
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（

９
）
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何 璞等 ： 质子交换膜燃料电池多孔电极有效输运系数预测 １ ２ ９期

４ 结 论

本文采用格子 Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ 方法 ， 根据质子交换

膜燃料电池中气体扩散层及微孔层的实际微观物理

结构 ， 重构了不同孔隙率的气体扩散层及微孔层结

构 ， 建立了三维格子 Ｂｏ ｌｔｚｍａｎｎ 模型 ， 对气体扩散层

及微孔层的有效扩散系数及渗透率进行了预测 ， 与

宏观模型 中广泛采用的经验方程进行了对比 ， 并拟

合了适用于微孔层有效扩散系数的预测方程 。 研究

结果发现 ， 在宏观模型多孔电极有效扩散系数预测

中广泛应用的 Ｂ ｒｕｇｇｅｍａｎ 公式相较于实际孔 隙结

构的预测结果偏高 ， 没有十分准确的反应多孔 电极

纤维曲折度对有效扩散系数的影响 ， 而在渗透率的

预测中发现 ， 微孔层渗透率较气体扩散层渗透率小

１
？

２ 个数量级 ， 且 由于微孔层孔 隙率较小 ， 其渗透

率随孔 隙率的变化范围 同样较小 。
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