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Resumen

Una de las mayores amenazas del siglo XXI es la creciente demanda energética junto a la escases de los
combustibles fésiles. Las graves consecuencias provocadas por la utilizacion de estos combustibles, como lo es el
calentamiento global, ha impulsado la busqueda de fuentes alternativas de energia. Actualmente las celdas de
combustible de borohidruro de sodio directo se han convertido en una nueva alternativa para la generacion de
energia eléctrica ya que tienen la ventaja de no utilizar combustibles fésiles ademéas de no producir emisiones
contaminantes.

Debido a que las celdas de borohidruro de sodio son una tecnologia relativamente nueva, tanto los andlisis
experimentales como los analisis numéricos son escasos. A falta de investigacion se propuso un modelo numérico
tridimensional por Gonzalez-Valle [7], el primero reportado en la literatura técnica.

Con el fin de verificar el modelo propuesto se realizd un analisis del comportamiento de DBFC en el cual se utilizan
las condiciones de operacion reales obtenidas del trabajo experimental de Santos, Saturninos, Lobos y Sequeira [11].
En los resultados se muestra la grafica comparativa de las curvas de polarizacién y potencia obtenidas en el trabajo
experimental y del modelo tridimensional, también se incluye una grafica que muestra la proximidad del modelo
propuesto en la prediccion del desempefio de una DBFC a comparacion de un modelo bidimensional con las
condiciones de operacion similares a las utilizadas del trabajo experimental.

Abstract

One of the biggest threats of the 21st is the growing energy demand coupled with the scarcity of fossil
fuels. The serious consequences caused by the use of these fuels, such as the global warming has
prompted the search for alternative energy sources. Currently fuel cells direct sodium borohydride have
become a new alternative for generating electricity. They have the advantage of not using fossil fuels and
not produce emissions. Because sodium borohydride cells are a relatively new technology, both
experimental analysis as numerical analyzes are scarce. A failure to investigate a three-dimensional
numerical model by Gonzalez-Valle [7] is proposed, the first reported in the literature.In order to verify the
proposed model analyzes the behavior of DBFC in which actual operating conditions obtained from the
experimental work of Santos, Saturnian, Lobos and Sequeira [11] used was made.In comparative
graphical results of the polarization curves and power obtained in the experimental work and the three-
dimensional model is displayed, a graph showing the proximity of the proposed model in predicting the
performance of a DBFC for comparing a model is also included dimensional with conditions similar to
those used in the experimental work operation.

Combustible fésil, Modelo numérico tridimensional, Curvas de desempefio.
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INTRODUCCION

Uso de combustibles fdsiles y el impacto al
medio ambiente.

La dependencia de combustibles fosiles para la
generacion de energia eléctrica demandada por
las crecientes necesidades de la poblacion ha
causado cambios irreversibles en el medio
ambiente. La quema de petréleo, carb6on y gas
natural, asi como la produccion de cemento, ha
provocado un incremento significativo en las
cantidades de CO:2 en la atmdsfera.

El control de las emisiones de “gases de efecto
invernadero” (como el CO2, CHs, N20) ha sido
establecido en el Protocolo de Kyoto, sin embargo
el desarrollo industrial y el acelerado crecimiento
de la poblacién han hecho esto casi una tarea
imposible.

Una de las novedosas alternativas son las celdas
de combustible

Celdas de combustible

Las celdas de combustible son dispositivos
electroquimicos capaces de transformar la energia
guimica presente en una reaccidon en energia
eléctrica. Estos dispositivos son una gran promesa
para la generacion eléctrica para los préximos
afios; las celdas de combustible pueden ser
utilizadas para un amplio rango de operacion,
desde una escala pequefia, hasta plantas de
potencia donde la produccion de potencia es alta.
Las cero emisiones nocivas son una de las
caracteristicas mas atractivas en estos sistemas.

Celdas de Borohidruro de sodio directo

Alrededor del afio 1940 surgi6 la idea de utilizar
NaBH4 en una celda de combustible, en el grupo
de investigacion realizado por Schilesinger se
obtuvo como resultado la generacion de
borohidruro de uranio (U-(BH4)3), entre otros
componentes.  Estos  componentes  fueron
originalmente pensados para la obtencion de
hidrégeno [1-4].

Después de ese resultado, las sustancias a base
de borohidruro fueron consideradas como un
posible combustible para utilizarse en celdas
generadoras de energia eléctrica. Jasinki, R.

propuso una celda KBH4/O2 [5], sin embargo,
aunque su trabajo fue llevado a cabo brindando
resultados muy importantes, no alcanzé la
importancia adecuada y hasta el dia de hoy las
celdas KBH4/O2 son un &rea poco estudiada.

Fue hasta 1998 que Steven Amendola [6] encontrd
una mejor alternativa con el uso de borohidruro de
sodio (NaBH4), de esta manera este tipo de celda
de combustible tuvo su primera incursién en el
mundo de la investigacion.

El primer andlisis experimental de una celda de
intercambio cationico con perdxido de hidrégeno
como oxidante fue realizado en el 2005, siendo
esta configuracion una de las mas prometedoras.
En la actualidad solo es posible encontrar modelos
numeéricos unidimensional y en los Gltimos afios se
han realizado esfuerzos por llevar a cabo analisis
bidimensionales.

En la Figura 1 se presenta la composicion
estructural de una celda de borohidruro de sodio la
cual es similar a la de una celda PEM. Sin
embargo, en este tipo de celdas de combustible no
es necesaria la inclusion de capas difusoras de
combustible.

Colector de Anodo

Canal del Anodo

Catalizador del Anodo

=3 \lembrana
Catalizador del Catodo

Canal del Cétodo

Colector del Catodo

FIGURA 1: Composicion de una celda de combustible DB.

Las celdas de combustible de borohidruro se
clasifican en tres grandes grupos segun el tipo de
membrana utilizada:

e Membranas de intercambio cationico
(CEM).
e Membrana de intercambio aniénico (AEM).

e Membranas hibridas (hybrID).
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Las principales ventajas que las celdas de
combustible de borohidruro de sodio directo,
llamadas DBFC, son:
e Bajas temperaturas de operacion.
e El facil transporte de los reactantes en un
estado liquido.
e Obtencidn de altos flujos de corriente.

Debido a que las celdas de borohidruro de sodio
son una tecnologia relativamente nueva, tanto los
andlisis experimentales como los andlisis
numeéricos son escasos. A falta de estos modelos
se pretende hacer un analisis del comportamiento
de las DBFC wusando el modelo numérico
tridimensional propuesto por Gonzalez-Valle [7].

MATERIALES Y METODOS

En el presente trabajo se realiza el andlisis de una
celda de borohidruro de sodio directo utilizando un
modelo numérico tridimensional en estado estable.

En este modelo se propone el uso de una
membrana de intercambio catiénico con perdxido
hidrogeno como oxidante. Por la configuracion de
la membrana se considera que solamente sera
permeable a los cationes de sodio y agua. En la
Figura 2 se muestra el esquema de
funcionamiento de este sistema.

Las reacciones presentes en el sistema estan
descritas para el &nodo y el cétodo por las
Ecuaciones (1) y (2), respectivamente:

NaBH, + 8NaOH — NaBO, + 6H,0 + 8Na* + 8¢~ (1)
20, + 4H,0 + 8Na* + 8¢~ - 8NaOH 2

“
<

8Na*
—_

{ NaBO, +6H,0 CEM 8NaOH

FIGURA 2: Diagrama esquematico de una DBFC con membrana
CEMy perdxido de hidrégeno como oxidante.

Anodo
Cdtodo

La membrana propuesta es Nafion 211 cuya
conductividad iénica es expresada en funcién de la
concentracion de NaOH obtenida en trabajos
previos realizados por Perez-Raya et al. [8].

Los catalizadores son otra parte importante para el
funcionamiento de una celda de combustible. De
ellos depende el desempefio de la reaccion,
ademas de que son el componente que influye
mas en el costo de una celda de combustible. El
catalizador propuesto es a base de platino, ya que
tiene la habilidad para acelerar las reacciones que
ocurren en las celdas.

Para la soluciébn de este modelo numérico se
utilizé el software comercial ANSYS Fluent®. Con
este software se resuelve el acople velocidad-
presion resultado de la implementacion del método
SIMPLE, asi como la solucién de la ecuacion de
transporte de especies y la ecuacion de la energia,
también es implementado un cédigo que agregue
la influencia de la electroquimica en la celda de
combustible. Fueron utilizados como apoyo
multiples codigos realizados en Matlab.

La complejidad de los fenémenos involucrados en
el funcionamiento de las celdas de combustible
hacen imposible una completa simulacion, por eso
es necesario el planteamiento de suposiciones.

Las principales suposiciones realizadas para este
modelo son las siguientes:

e Estado estable.

e Flujo estable y laminar.

e Comportamiento isotérmico.

e Propiedades constantes de las especies.

e Completo consumo/produccién de las
especies.

e Las pérdidas 6hmicas provocadas por los
colectores son despreciables.

e Las pérdidas por concentracion no son
tomadas en cuenta en este modelo

El dominio computacional esté dividido en 7 zonas,
las cuales se muestran en la Figura 3.
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Canal de Flujo del
Catodo

Base Difusora del Catalizador (Catodo)

Capa Catalizadora del Catodo
IMembrana
Capa Catalizadora del Anodo

Base Difusara del Catalizador (Anoda)

Canal de Flujo del
Anodo

FIGURA 3: Diagrama del dominio de computo utilizado.

Los dominios computacionales, a excepcion de la
membrana, estan descritos por las siguientes
ecuaciones de gobierno:

e Ecuacion de continuidad
L1+7-(pu) =S, 3)
e Ecuacion de cantidad de momentum
%+ (u-"Nu= —%Vp+F+v|72u (4)
e Ecuacion de transporte de especies
24 (Vg V)u=—DymV? ¥y +Ss (5)
e Ecuacion de la energia
T+ Nu=aV®-T+q+up (6)

La Ecuacién 6 es acoplada por el programa para la
solucion del esquema de especies, sin embargo
como se plante6 en las suposiciones la
temperatura se mantiene constante.

Para el modelo de produccién/consumo
implementado en el trabajo se programaron
términos fuente descritos por la siguiente
ecuacion:

I(X,Y)MnAcw
Ssn=—r ()
Se programa un término fuente para cada especie
qgue participa en el fenémeno. El signo positivo
implica una produccién y el negativo un consumo.

6H,0 — azH, 0 €—1

En la Figura 4 se muestran los términos que solo
estan presentes en las capas catalizadores del
anodo y catodo.

Los valores de la concentracion de cada iteracion
son utilizados para calcular las pérdidas por
activacion en el anodo y catodo descritas por las
Ecuaciones (8) y (9).

. _ RT ln( 1(x,y) (kNaBH4)_1 ) (8)
act,a aNaBH4nNaBH4F CNaBH4(xry)(CNaOH(x'y))
RT 106y) (kHy0,) ™"
= ln( 2=z ) 9
Nact,c AHy0,H,0,F (CH,0,(¥))? 9)

Con las Ecuaciones (8) y (9) se consideran las
pérdidas por activacion y se procede con la
solucion.

Eop =Ecq — Nact,a — Nact,c — Nohm (10)

El voltaje de operacion es proporcionado como
parametro de entrada y el voltaje de circuito
abierto fue tomado del trabajo experimental. Para
finalizar con la parte electroquimica es necesario
calcular las pérdidas éhmicas que estan definidas
por la ley de ohm mostrada en la Ecuacién (11).

Nonm = ~—2—1(x,y) (11)

OCEM

Con las Ecuaciones (8) a (11) se obtiene la
relacion para el calculo de la electroquimica
mostrada en la Ecuacion (12).

I(x' Y) = U?% (Eca - Eop —Nact,a — nact,c) (12)

Doénde la conductividad obtenida por Perez-Raya
[8] es expresada por la Ecuacion (13).

Ocgm = 5.919 + 3.127Cpeop — 0.624Cyq01° + 0.028C 40,7 (13)

8e~ Be™
A |
NaBO, €—— A

S8NaOH ——3

NaBH, —s3|
Anodo
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RESULTADOS Y DISCUSION

El objetivo de este trabajo es analizar el
comportamiento de una celda de combustible de
borohidruro de sodio directo por medio de una
herramienta capaz de predecir su desempefio.

Con el fin de verificar la capacidad del modelo
propuesto por Gonzalez-Valle [7] se utilizaron las
condiciones de operacion reales obtenidas del
trabajo experimental [11]. Los parametros
utilizados para la simulacion de este modelo se
muestran en la Tabla 1.

Para este trabajo también se establece una
condiciéon de voltaje y se varia de 1.6 hasta 0.3
Volts.

Tabla 1. Parametros de Operacion del Modelo Numérico 3D.

Descripcion Valor Unidades
Temperatura de 298 K
Operacion [11]
Concentracion de NaOH 4 M
de Entrada en el Anodo
[11]
Concentracion de NaBH, 1 M
de Entrada en el Anodo
[11]
Concentracion de H,O,de 5 M
Entrada en el Catodo [11]
Flujo Volumétrico en el 7.773264x10® mést
Anodo
Flujo Volumétrico en el 2.07287x10°® mést
Catodo
Voltaje de Circuito Abierto 1.6 \%
[11]

La Figura 5 muestra la grafica comparativa de las
curvas de polarizacién y potencia obtenidas en el
trabajo experimental y en el modelo tridimensional.
Con esta grafica es posible verificar la gran
proximidad de predecir el desempefio de una
celda de combustible de DB por medio del modelo
propuesto.

Todos los andlisis presentados hasta la fecha son
unidimensionales y bidimensionales, uno de los
mas aceptados es el propuesto por Stroman y
Jackson [12]. En la Figura 6 se muestra una
comparacion entre el modelo 2D [12], los
resultados experimentales [11] y el modelo
propuesto en este trabajo [7].
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FIGURA 5: Comparacion del Modelo 3D con Resultados del
Modelo 2D [12].

En esta comparacidon se observa la presencia de
las dos zonas simuladas en el modelo de
Gonzalez-Valle [7] sin embargo, se encuentra una
notoria diferencia en el trabajo de Stroman y
Jackson [12] ocasionada en la zona que describe
las pérdidas por concentracion.

También se aprecia que el desempefio del
modelo 3D es menor. Esto se debe a la inclusion
de efectos y fendbmenos que generan mayores
pérdidas en el modelo 3D que en el modelo 2D. Es
por esto que se considera que el modelo utilizado
para el analisis muestra un comportamiento
adecuado de una celda de combustible de
borohidruro de sodio directo.
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CONCLUSIONES

El trabajo cumplié con el objetivo propuesto que
fue analizar una celda de borohidruro de sodio
directo por medio de un modelo capaz de predecir
el comportamiento descrito por la celda.

Se logrd la verificar la proximidad de prediccion del
comportamiento de DBFC con la comparacion de
las curvas de desempefio del trabajo experimental
[11] asi como las obtenidas por el modelo 2D [12].

Para trabajos posteriores sera necesario realizar
mas comparaciones con trabajos experimentales
con el fin de observar los efectos de cambiar las
condiciones de operacion.
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