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质子交换膜燃料电池的三维数值模拟
林鸿 , 陶文铨

(西安交通大学能源与动力工程学院 , 710049 , 西安)

摘要 : 对一种质子交换膜燃料电池进行了整个单电池的三维数值模拟. 计算中采用单相等温模型 ,

数值求解用整场离散、整场求解的方法 ,同时采用已知电流通过 Butler - Volmer 方程修正过电位

获得电池电压的方法模拟电化学动力学过程. 数值结果与实验值的对比表明 ,所采用的单电池计算

模型在大部分工况下获得的输出电压与实验值偏差均可控制在 10 %～20 %以内. 计算并分析了单

电池局部电流密度分布 ,同时将单电池模型与典型单元模型的计算结果进行了对比 ,发现两者在电

流密度、质量组分的分布上均存在明显的差异 ,其原因主要在于典型单元边界条件设置所致. 该工

作将有助于对质子交换膜燃料电池的流动、传质与电化学过程进行进一步的数值研究.
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Three2Dimensional Numerical Simulation of Polymer

Electrolyte Membrane Fuel Cells
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(School of Energy and Power Engineering , Xi′an Jiaotong University , Xi′an 710049 , China)

Abstract : A numerical t hree2dimensional p rediction of a f ull cell (entire2cell) of a kind of polymer

elect rolyte membrane f uel cells ( PEMFCs) was conducted by developing an in2house code. The i2
sothermal single2p hase model was adopted and t he governing equations were discretized and

solved in f ull fields. Moreover , t he elect rical current density was specified , and t he outp ut volt2
age of entire2cell was obtained by updating t he over potential . The local current density dist ribu2
tion was also obtained by solving the Butler2Volmer equation , and it s average value was t hen

compared wit h t he pre2specified one. The simulation result s are in agreement wit h t he experimen2
tal data. It is found t hat t he local volumet ric current density is in order of 110 ×108 A/ m3 . Simu2
lation was also conducted for a typical unit of t he cell under t he same operation condition. The re2
sult s show t he significant difference between the entire2cell simulation and t he simulation of a

typical comp utational unit ( TCU) in t he local dist ribution of current density and mass f raction.

This might mainly result f rom t he assumptions of uniform channel inlet and f ully developed chan2
nel outlet in TCU . The present work confirms the importance to conduct t he t hree2dimensional

comp utation of entire PEMFCs.

Keywords : polymer elect rolyte membrane f uel cell ( PEMFC) ; t hree2dimensional numerical simu2
lation ; entire2cell ; typical comp utational unit ( TCU)

　　质子交换膜燃料电池 ( polymer elect rolyte

membrane f uel cells ,PEMFCs)是一种高效、对环境

友好的发电装置 ,其应用和研究受到了世界各国的

广泛关注[ 1 ] . 数值模拟是 PEMFCs性能和机理研
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究的主要方法与手段之一. 目前 , PEMFCs 的数值

模拟大多采用 CFD/ CH T 方法[2 ] ,空间维数以三维

研究居多 ,研究区域也逐渐地从针对阴极、扩散层及

膜组件 (M EA) 等的局部模型[ 3 ] 过渡到所谓的整体

模型[ 4 ] . 整体模型对 PEMFCs 的各个部分建立模

型 ,但目前文献中关于整体模型的数值模拟大多数

还是研究 PEMFCs 典型单元[ 5 ] . 典型单元是指

PEMFCs 中的一个周期性的单元 ,认为典型单元中

发生的过程可以代表整个电池. 典型单元具有计算

区域相对简单、计算量相对较小等优点 ,其不足之处

在于难以全面地反映整个电池的真实特性.

一些研究者已经意识到典型单元方法的不足 ,

随着计算机资源的日益发展 ,开始出现针对全电池

(整个单电池)甚至电池堆[6 ]的数值计算. 文献[ 7 ]对

整个单电池建立了三维等温数学模型 ,比较了 2 种

膜的电池性能. 同时 ,由于问题的复杂性 ,研究者也

往往借助于商用软件 ,如文献 [ 8 ]利用 FL U EN T 软

件对蛇行流道的全电池进行三维数值模拟 ,研究了

气体在扩散层中对流和扩散的传递方式. 文献[ 9 ]采

用 STAR2CD 软件模拟出全电池内的各物理量的分

布 ,研究了加湿对电池性能的影响. 文献[ 10 ]则对具

有 5 通道蛇形流场的单电池采用 STA R T2CD 软件

进行并行计算 ,研究了水含量对电池性能的影响. 文

献[ 11 ]也是利用 STA R2CD 研究了整个单电池流场

尺寸对电池性能的影响及水在膜内的传递现象.

本文采用自编制程序 ,针对整个单电池 (全电

池)的稳态工作过程进行了数值模拟 ,同时用目前文

献中广为采用的典型单元模型计算了相同条件下的

电池性能 ,着重对比了 2 种模型的计算结果.

1 　物理数学模型

PEMFCs 中的流动、传质与电化学过程的详细

介绍见文献 [ 1 ] ,本文的研究对象为氢气 - 空气型

PEMFCs ,流场板结构为平行直流道 ,槽道深 2 mm ,

见图 1、图 2. 计算模型采用如下基本假设 :电池运行

处于稳定状态且为等温条件 ;混合气体为理想气体 ;

流动为层流 ;电极为均相多孔介质 ,质子交换膜对气

体不可渗透 ,只允许水分子和质子通过 ;忽略双极板

及扩散层的欧姆电压降 ;忽略电池内部的接触电阻.

这也是一般典型单元模拟中常常采用的假定.

　　限于篇幅 ,以下模型描述中的参数和符号的意

义 ,详见文献[ 4 ,12 - 13 ] .

为便于统一编程 ,模型方程皆统一写成以下通

用形式的守恒型控制方程[13 ]

图 1 　单电池结构示意图

图 2 　阴极流场板结构参数示意图

5 (ρ<)
5 t

+ div (ρU<) = div (Γ<grad<) + S < (1)

　　此时 ,不同求解变量的控制方程除了边界条件

与初始条件有差别外 ,在于Γ< 和 S < 的表达式不同 ,

控制方程在不同区域的源项如表 1 所示.

　　电极过程动力学方程采用以下完整形式的

Butler2Volmer 方程[1 - 2 ]

ic = A s ic ,ref
CO

CO ,ref
exp -

αc nc F
R T

ηact ,c -

exp
(1 - αc ) nc F

R T
ηact ,c (2)

ia = A s ia ,ref
CH

CH ,ref

1/ 2

exp
αa na F

R T
ηact ,a -

exp -
(1 - αa ) na F

R T
ηact ,a (3)

2 　数值计算方法

针对 PEMFCs 内部多物理场耦合的工作过程

以及单电池结构的相对复杂性 ,本文的单电池模型

将整个电池作为计算区域 ,而典型单元模型的计算

区域则由 1 条流道与 2 条半胁构成[5 ] . 采用有限容

积法离散控制方程. 编制程序时不同区域的计算网

格采用不同的标识 ,因此程序有较强的通用性 ,采用

非均分六面体交错网格 . 以SIMPL EC算法处理速
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表 1 　控制方程在不同区域的源项
通道 扩散层 催化剂层 膜

质量守恒方程 S m = 0 S m = 0
阳极 : S m = S H2 + S H2 O

阴极 : S m = SO2 + S H2 O
S m = 0

动量守恒方程 S u = 0 S u =μg u g / K Krg S u = - μg u g / K Krg S u = 0

O2 组分方程 SO2 = 0 SO2 = 0 阴极 : SO2 = - ( ic / 4 F) MO2 SO2 = 0

H2 组分方程 S H2 = 0 S H2 = 0 阳极 : S H2 = - ( ia / 2 F) M H2 S H2 = 0

H2 O 组分方程 S H2 O = 0 S H2 O = 0
阴极 :S H2 O =

(1 + 2β) ic

2 F
M H2 O

阳极 : S H2 O = -
βia

F
M H2 O

S H2 O = 0

度与压力的耦合 ,对流扩散项采用乘方格式 ,代数方

程组的求解采用三对角阵算法 ( TDMA ) 和交替方

向扫描线迭代方法 (ADI) [13 ] .

不同工况的求解是通过给定电池不同的平均工

作电流密度计算工作电压的方法来进行的 ,具体实

施步骤为 :给定阴极和阳极活化过电位作为迭代初

始值 , 求解组分方程得到各组分含量分布 , 通过

Butler2Volmer 方程用团聚块模型[12 ]计算阴极和阳

极电流 ,与给定的平均工作电流进行比较 ,如果不符

合 ,则修正阳极与阴极的活化过电位 ,计算出电池的

工作电压 ,如此反复迭代直到收敛.

当采用统一形式的通用方程求解时 ,固体区域

内部黏度取为无穷大 ,扩散系数取为 0 ,这样不同区

域之间的耦合界面就成了计算区域内部 ,此时只要

给定整场的边界条件即可. 给定流道进口气体流速

(流量) 及质量分数 :阴极和阳极化学计量比均为 3 ,

阴极氧气/ 氮气进口质量比为 0121/ 0179 ,阳极进口

为含饱和水蒸气的氢气 ;阴极和阳极进口压力均为

01101 MPa ;流道出口边界则采用流速局部单向化、

总体质量守恒加以修正[13 ] ;出口组分法向一阶导数

为 0[12 ] ;电池工作温度为 333115 K.

迭代收敛的标准为相邻 2 次迭代所有求解物理

量的相对偏差小于 210 ×10 - 5 . 计算中所用到的其

他性能参数取自本研究组前期工作中积累的资料 ,

可参见文献[4 ,12 ,14 ].

3 　结果分析

311 　计算程序考核与单电池模型的电池性能曲线

选取平均工作电流密度 I = 015 A/ cm2 的工

况 ,通过比较所计算出的电池输出电压 (见图 3) ,进

行 4 套网格的网格独立性考核 ,本文计算采用节点

数为 115 ×50 ×60 的网格系统. 图 4 是利用单电池

模型计算得到的电池性能曲线和文献 [ 12 , 14 ]中的

实验结果对比 ,可以看出 :大部分工况下计算值与实

验值偏差均可控制在 10 %～20 %以内 ;中等电流密

度以下所计算出的电池输出电压及变化规律与实验

结果基本一致 ,呈现线性关系 ;计算值偏高主要是因

为计算采用的是单相模型 ,没有考虑液态水对电池

性能的不利影响 ,多孔区域中液态水的存在会使传

质受限 ,催化剂活化损失增大 ,尤其在大电流密度时

这种影响更为明显 ,致使大电流密度区偏差较大. 另

外 ,个别经验参数的取值可能与文献中的实验情况

不一致. 本文的主要目的在于比较整个电池模拟与

典型单元模拟 2 种结果的差异 ,上述计算与实验结

果的偏差不会对下文的比较与分析造成太大影响.

图 3 　网格独立性考核

图 4 　电池性能曲线及其与实验值的对比

312 　I = 015 A/ cm2 时的局部电流密度分析

图 5、图 6 分别为单电池模型阴极和阳极催化

层 z 向中截面上单位体积内的局部电流密度分布

(以下简称为局部电流密度分布) ,可以看出 ,局部电

流密度分布是不均匀的 ,阴极的电流密度从 1187 ×

108 A/ m3 到 1141 ×108 A/ m3 ,阳极的电流密度从

11 86 ×108 A / m3 到11 65 ×108 A / m3 ,而且都是在
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　　　　　　图 5 　单电池的阴极催化层单位体积内 　　　　　　　　　图 6 　单电池的阳极催化层单位体积内

的局部电流密度分布 的局部电流密度分布

中间的第 4 到第 8 流道靠近出口端附近的区域达到

最小值. 电流密度的这种变化 ,主要是由于反应气体

O2 或 H2 的沿程组分含量的变化所引起的 ,在这些

区域参与反应的气体的浓度均较小. 图 7、图 8 为典

型模型计算中阴极、阳极催化层 z 向中截面局部电

流密度分布. 图 9 为阴极扩散层 z 向中截面对应槽

道 x 向中线的 O2 质量分数分布 ,其中 c1 ～ c11 依次

对应于单电池模型中阴极从左至右的槽道 ,从中也

可以看出相应的变化规律.

313 　单电池模型与典型单元的区别

典型单元的计算采用文献中常用的方法 :给定

入口流量 ,出口充分发展 , 其他为对称边界. 图 7、

图 8表示在相同计算条件下用典型单元模型所得到

的局部电流密度分布 ,与全电池模型的结果 (见图

5、图 6) 在变化趋势、变化幅度上均存在着明显差

异. 以阴极情况为例分析其原因 :典型单元计算模型

得到的w (O2 ) 与 c1～c11得到的 w (O2 ) 结果相比 (见

图 9) ,可以看出 2 种模型所得出的计算值有很大的

差别. 图 10 表明了在每个槽道的入口均存在明显的

涡 ,即入口效应. 同时还可看出 ,典型单元计算中流

道出口一般所用的充分发展条件实际上并不存在.

值得指出的是 ,虽然单电池模型中进出口边界条件

与典型单元的条件一致 ,但 2 种计算的进出口位置

有很大差别 :在整个电池计算中是在电池进口 (见图

2) ,而典型单元是在流道进口 ,因而整个电池计算可

以考虑各个流道之间的流量分配不均匀性以及进口

效应 ,而典型单元计算则只能假定均匀入口流速. 同

样 ,整个电池计算出口位置在电池出口 ,因此对流道

出口不用做假定 ,而典型单元则只能采用局部单向

化的假设. 换言之 ,相同进口和运行工况下 ,典型单

图 7

　

　

　

典型计算单元阴极

催化层单位体积内

的局部电流密度分布

图 8

　

　

　

典型计算单元阳极

催化层单位体积内

的局部电流密度分布

　　　图 9 　阴极扩散层 z 向中截面对应槽道 x 向中线

的 O2 质量分数分布对比

元边界设置方法不能真实反映实际整个电池中的过

程 ,所得到的流动、传质与电化学过程与整个单电池

中所发生的真实过程必然有较大的差别 ,这就显示
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图 10 　阴极流道 z 向中截面上的流动迹线图

出进行整个单电池模拟的必要性.

4 　结　论

(1) 本文用一种 PEMFCs 单相等温模型对整

个单电池进行了三维数值模拟 ,计算并分析了燃料

电池电极催化层中的局部电流密度分布 ,得到单位

体积内的局部电流密度分布的不均匀性在 108 A/

m3 的数量级. 所用结构的 PEMFCs 在中间的第 4

到第 8 流道靠近出口端附近的区域达到最小值.

(2) 通过局部电流密度、O2 质量分数的比较 ,

发现在相同的计算条件下 ,整个单电池计算模型与

常用的典型单元计算模型所得出的计算结果存在明

显的差异. 原因在于典型单元计算中的边界条件设

置方法不能很好地反应整个单电池中所发生的真实

过程 ,从而揭示了采用单电池模拟的必要性 ,若要用

典型单元的计算模型模拟单电池中的实际过程 ,有

必要改进现有文献中常用的进出口条件的设置方

法 ,找出与整个单电池模型等效的边界条件或计算

模型.
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