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摘 要 本文基于单相等温模型
，

以间歇排气 阳极部分为研究对象
，
采用多松弛 方法从孔隙尺度对

间歇排气 内阳极中的流动 、 传质 、 电化学反应等电 池局部特性进行模拟
，
并研究了操作温度 、 压力等对阳极局部

特性分布 的影响 。 结果表明 ， 多 松弛 方法可以很好地预测 阳极流体流动情况
，

间歇排氢有助于提升

电池 的性能 ， 电池操作温度及压力对间歇排氢的 电池性能有
一

定 的影响
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引 言

质子交换膜燃料电池因其具有能效高 、 零排放 阳极尾气进行分析 ， 发现电流密度较低时 ，
阳极氮

及连续工作能力 强等特点而受到广泛关注 。 然而
， 气浓度随阳极氢气流量及过量系数的减小而显著增

其商业化依然面临氢源 、 寿命及成本等挑战 。 目 加 。

前 ， 阳极尾气排放形式主要有三种 ： 连续排 和 及 和 阆

放 、 尾气回 流重复利 用及间歇排气 。 间歇排气方式 分别采用三维有限容积法及二维瞬态模型对间歇排

因 其系统结构简单并能获得相对较高 的氢气利用率 气 进行 了数值模拟
， 研究均表明 电池性能

而成为研究焦点 ， 许多学者通过实验 及数值模 的衰减主要来源于阳极氢气浓度减少 、 水分积累 及

拟 等方法对间歇排气燃料电池开展研究 。 氮气的扩散 。 以上模型均为基于 守恒方程 的宏观模

蒋祖威 采用实验测试方法研究单电池阳极关 型
， 模型中采用 的大量的经验公式存在较多不确定

闭 时电池性能的衰减机理及操作条件对间歇周期的 性 。 譬如 ， 仅相对渗透率的计算就有三种以 上不同

影响 ， 发现最佳 间歇周期随操作条件的改变而改变 ， 的经验关系式 。 因此 ， 格子 方法作为

氮气由 阴极 向阳极的渗透是影响 间歇排气
一

种介观方法被广泛应用 于多孔介质内 的流动传质

性能衰减速率的主导因素 。

阆 等通过实验对 问题中 。
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等 丨 基于 随机重构方法构建了 结 丄
⑷

—

§

构 ， 采用 方法研究了 层中的流动 、 传质 、

电化学及两相流动过程 。 陈黎 等提出 了 综合模拟

阴极流动传质电化学反应过程的 方案 ， 为第 相的摩尔分数 ， 义 为其余组分浓度 。

采用 进行了模拟 。 然而
， 文献 ， 中均采用 由 下式给出 ：

的单松弛时间 通常有两个不足 ： 数值稳定性

差及造成黏性相关的边界 。

】 通过多相多松
￡ —

她时间 （ 方法研訂 层中的水传输 式中 ， 为组分扩散系数 。 采用 格子模型
， 具

过程
， 研究表明 ，

采用单松弛时间 （ 得到的多
有与 格子模型相同 的精度 ， 同时能够节省计

孔介质渗透率随流体點度线性变化 ， 这显然与事实
算资源 。 采用式

（
的平衡态分布函数 ， 可以 在

相违背
，
而采用 方法得到的结果与事实相符 。

歡細 内调节扩散系数 关于催化层中 电势方
然而

，
上述文献要么基于宏观模型

， 要么基于 程的详细处理方法可参见文献 。

格子 仅研究电池的单一组件 ，
而未能就

源项
燃料 电池间歇排气过程的 流动 、 传质和电化学反应

由 于催化层中 电化学反应作用 ， 质量源项不为
相互耦合的过程进行模拟 。 因此

， 本文采用 及
零 ， 其表达式为 ：

格子 方法分别对燃料 电池阳极的流
’

动以及传质和 电化学反应过程进行模拟 ， 并研究操 ，

作参数对间歇排氢方式的 电池性能的影响 。

甘由
■

其中 为组分 的分子量 ， 为水净迁移系数 ，

数值方法 为阳 极催化剂层中单位体积内所产生的 电流密度 ，

可由 方程给出 ：

流动 模型

采用 格子离散速度为 的 模
§

型 其演化方程为 ：

为 电极催化剂的 比表面积 ，
为在催化剂表面

溶于膜相 中的摩尔浓度 ’ 其计算可由亨利定理得到

式中 表示亨利常数 ， 为组分 在气
一

体中的摩尔浓度 。

其中 是变换矩阵 是非负松弛对角矩阵 ， 为 表 阳极部分模型及操作参数

作用力项 。 催化层采用通用渗流模型的 方程
，

是包括介质阻力和外力的 总力 ’ 即 变量 值
一

普适常量

￡ 碟 亨利 常数

加 湿度

温度 压力 流速

为孔隙率 ， 、
及 分别为多孔介质结构函数 、

渗透率与外部体积力 ， 详细介绍见文献 。 考虑到

催化层含有质量源项 见 节 。 作用力项表示 计算区域与边界条件

为
、

计算区域
叫

一

图 所示 的计算模型由三部分组成 ， 气体通道 、

气体扩散层及催化层 气体通道中的反应气体
一

部

；
分通过气体扩散层

， 进入催化层后参与化学反应 ， 其

」 余反应气体经气体通道流出 。 模拟中认为 电池工作

传质 模型 温度稳定 ， 水为气态 ， 催化层为各向同性的多孔介

采用 传质模型
， 传质 模型演化方程 质 ， 氮气不会扩散至阳极侧

为 ： 计算区域的尺寸为 气体通

道 、 扩散层及催化层的 宽度依次 为 、 及
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阿 。 扩散层孔 隙率为 。 为保证气体通道出 口单 流体平均速度 （ 约为进 口 速度的 ，

向化 ，
对 出 口进行延长 。 其他相关模型及操作参数 故流体在扩散层及催化 层中流动较弱 ，

阳极组分的

等见表 。 传递形式主要为扩散 。 由 图 、 可知 ， 当流道出

对常排工况 下的流动 、 传质和 电化学反应过程 口 关闭时
， 更多的流体进入扩散层和催化层 。 扩散层

进行求解 ， 并以 此 为初始条件进行间歇 排气工况 的 中 流体平均速度 （
比常排工况 明显提高 ，

求解 。 采用 方法求解阳极 区的流动过程
， 这更加有利于组分的传递

， 有利 于 电化学反应的进

采用传质模型求解组分传递及质子传递过程 。 行 。 由 图 、 可知 ， 当 通道出 口 再次打开时
，
经

边界条件 过约 ， 流动基本恢复至常排工况 。

本计算模型采用的边界条件为 ： 在通道进 口 给 浓度分布特性

定氢气的 质量流量 、 加湿度 ； 催化层上表面给定过 图 为标准工况下 ， 常排及 间歇排氢不同 时刻

电势 ’ 下表面采用 第二类边界条件 。 对于常排工况 ’

阳极 区域的 氢气浓度分布图 ， 图 、 浓度分布
气体出 口 边界条件为局部单 向化

，
对于 间歇排氢工

相似 ， 这与 节中图 、
速度分布相似 。 由于

况
，
气体出 □ 采用 无滑移边界条件 。 催化层不断消耗氢气并生成水 ， 氢气浓度沿流动方向

减小 。 由 图 、 （ 可知 ， 当通道出 口关 闭 时 ， 由

于氢气大量 回 流至扩散层与催化层 中 ， 这就使得化

；

：

学反应速度得到提高 ， 氢气浓度逐渐减小 。 当 通道
“

出 口 再次打开时 ，
组分浓度分布将逐渐恢复 至常排

、

！

； 进 。
气体扩 散层 催化层 延 长区域 二 工况 。

！ 电势与电 流密度分布 特性
°

为给定不同隨过 电势 时 ， 催化层 中 的 电

图 计算 区域 势分布图 。 由 图可以看 出 ， 电势减小量基本与 阳极

过电势的大小正相关 由 式
（

可知 ， 转移 电流密度

与 阳极过 电势线性相关 ，
因 此过 电势越高 ， 电流密

计算结果与分析 度越高 ， 欧姆损失越大 。

速度分布特性 图 为标准工况 下
， 分别取 及 时 ，

图 为标准工况下 ， 常排及间歇排氢不同时刻 ，
流局部密度沿 工 方向 的分布情况 。 由 图可以看出 ，

阳极区域的速度分布图 。 常排工况稳定后
， 关闭流道 远离扩散层局部 电流密度较低 ，

这说明氢气浓度较

出 口 运行 、 约 为 ， 再开启 流道出 口 并 过 电势对 电流密度分布影响更大 。 沿流动方向 ， 电

运行 。 由 图 可知 ， 对于常排工况
， 由

流密度分布不均 匀 ，
这主要受过 电势和催化层 中氢

气体通道进入的气体大部分直接流 出 。 扩散层 中的 气浓度的影响 。 当 出 口 关闭时 ， 由 于大量的氢气将会

純》
。直

⑷ 常排 （ 关 关 开 开

图 常排与间歇排氢在不同 时刻速度分布 图
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进入扩散层及催化层中 ， 因此 位置处
—

电流密 度不 断增加至 稳定 状态
， 电流密 度增加将

‘

！

丨

：

“

日

会导致欧姆损失 增加 ， 这使得靠近扩散层位置过 电 言

‘ ‘

— ‘

势减小 ， 因此
， 叫！ 位置处的 电 流密度不断 裔

‘

减小 。 籩
“

“

釋鼠 翮 ？ 巧■鼷 操作温度 操作压力
■

屮
⑵ 窄

■

语
：

；
：

呢 ■ —

： ：

；

：； ； 荇
“

■ ”
！

■

』 高 梦岭辦辦

麵 ，

图 操作条件对催化层平均 电流密度的影 响

敛 ？

常排 （ 关 关 。 开 开

图 常排与 间歇排氢在不同时刻 氢气浓度分布图

操作温 度 当 阳极 进 口 压力与质量流

量不变时 ， 图 给出 了操作温度为 及

画 § 囈 画 §“ 两种工况下 ’ 不同 运行时刻催化层 内平均电流密度 。

口端 可以看 出 ， 当 出 口 突然关闭时 ， 催化层内

垂 丨

平均 电流密度得到显著提高 。 显然 ， 随操作温度的
“

：
：

‘

臨 提高 ， 水的饱和蒸汽压增加 ， 阳极侧 氢气摩尔分数
—

； “握
一

、

减小 ， 同 时由 于总体密度增加 ， 混合气体流速减小 ，

使得 电池性能随操作温度增加而减弱 。

阳极进 口 压力 当阳 极 进 口 质量流量

不变时 ， 图 给出 了操作压力分别为 及
°

两种工况下
， 不同运行时刻 催化层内 平均 电流密

图 常排工况下 ， 不同过 电势催化层 内电势分布图
拓 山 丨 、 丨 去 山 右 至碎 口 從；

、

日 八
度 。 由 图可以看出 ， 随着 作压力的提商 ， 尽营混合

物总体密度减小 ，
阳极进 口流 速减小 ， 但总体混合

物浓度减小 ， 由式 （ 可以看出 ， 电化学反应源项增

■ 大 ， 电池性能会得到提升 。

■ 常排

关 ▼ 开 全士

关】
化

下 拿 幸

升冑
本文以 间歇排气 阳极部分为研究对象 ，

从孔 隙尺度对 间歇排气 内 阳极中的流动 、 传

詹 二
‘

质 、 电化学反应等电池局部特性进行模拟 ， 研究了操
“

关 。 刑 。 气
° 作温度 、 压力等对阳极局部特性分布的 影响 。

主要结
“ “ “

“ “ “

论为 采用 间歇性排氢能够改变气体通道内 流体速
■ ■ ■ ■ ‘ ■

度分布 ， 有助于提高 电池性能 ， 提高氢气利用率 ；
过

图 不 同 时刻 ，
阳難： 中平均 电流密度值

越高 ’ ■度越高 ’ 欧 失越大 ；
进 口

： 压力及质量流量
一

定 时 ， 降低操作温度有助于提高

电池性能 ； 阳极进 口 质量流量
一

定时 ， 升高操作压

力有助于提高 电池性能 。

各操作参数对电池性能 的影响

以 下选取操作温度及阳极进 口 压力对间歇排氢 参 考 文 献

工况下操作参数对电 池性 目旨 的影 响进行研究 。 图

为不同 操作条件对催化层内 平均 电流密度的影响 。



1 4 1 8 工 程 热 物 理 学 报 卷

蒋祖威 间歇排气质子交换膜燃料电 池
（

分布特

性及性能影响 因素研究 大连 ： 大连理工大学
， ，

，

：

郭照立
，
郑楚光 格子 方法的原理及应用

’ 北京 ： 科学出版社
，

‘ ‘

… “ 、 … …

。 ‘

明

：

陈黎
，
楽辉宝

，
陶文餘 阴极催化层的 模拟

电源技术
， ，

—

—

陈黎 ， 栾辉宝
，
陶文铨 模拟 阴极流动传质

电化学反应过程 工程热物理学报，

：


