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Resumen

En este trabajo se determina el orden de discretizacion de simulaciones numéricas de una celda de combustible de
oxido solido, llevando a cabo simulaciones con diferentes densidades de malla, desde una malla burda hasta una
fina, variando también los criterios de convergencia desde 1x10°hasta 1x102. Ademas se utilizaron tres valores
diferentes de corriente que van desde los 0.025 A hasta 0.125 A, puesto que esto permitié que los valores del orden
de discretizacién fuesen mas exactos y el analisis sea de una mayor versatilidad. Con el fin de validar el método por
medio del cual se calcula el orden de discretizacion, se llevo a cabo el andlisis de un problema de transferencia de
calor en dos dimensiones en 6 densidades de mallado diferentes. En este caso de andlisis la temperatura promedio y
la transferencia calor fueron los parametros con los cuales se determina el orden de discretizacion.

Abstract

In this work the discretization order of numerical simulations of a solid oxide fuel cell is determined carrying out
simulations with different grid densities, starting with a coarse grid and ending with a fine grid, varying also the
convergence criteria from 1x10° to 1x10'2. Besides, three different current values ranging from 0.025 A to 0.125 A
were used, since this allowed a more accurate calculated discretization and the analysis is therefore more versatile. In
order to validate the method use to determine the discretization order, a two-dimensional heat transfer analysis was
carried out using six different grid densities. In this case, the average temperature and the heat transfer rate were the
parameters used to determine the discretization order.
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INTRODUCCION

El andlisis de celdas de combustion se ha
realizado desde hace algunas décadas debido a
gque es un sistema de generacion de energia
limpia, puesto que su combustible como tal es
hidrégeno y como producto se obtiene vapor de
agua, la cual no es contaminante para el medio
ambiente. Por lo cual al ser un sistema eficiente
para la produccién de energia limpia, es necesario
tener el conocimiento suficiente de su
funcionamiento, aplicabilidad, restricciones, etc.
Debido a esto al ser un sistema complejo y de
variables dificiles de controlar experimentalmente,
se debe proceder a utilizar un software como
medio de investigacion, necesitando saber qué tan
confiables llegan a ser los resultados que se
obtienen, que es parte de la informacién que
proporciona el orden de discretizacién.

Celdas de combustible

Las celdas de combustible estan compuestas por
dos electrodos, un electrolito y colectores de
corriente como se muestra en la Figura 1. Este
sistema esta compuesto por dos colectores que
son los encargados de la transmision de los
electrones entre celdas y asi generando un
sistema continuo de transferencia de energia [1].

Cygon

Ca\ht;;;; Electrofyte AT'nde
Figura 1. Componentes de una celda de combustible [1].

Funcionamiento de una SOFC (Celda de
Combustible de Oxido Sélido)

Las celdas de combustible de éxido sdlido son las
celdas que soportan las mayores temperaturas de

funcionamiento, por ello se manejan con este tipo
de combustible y su funcionamiento es tan similar
a las de tipo MCFC (Molten Carbonate Fuel Cell).
El material mas comun para el electrolito es
ceramica, para el anodo es en su mayoria zirconio
con ceramica resistente al calor y el catodo es en
estroncio dopado con manganita y lantano. El
principio de funcionamiento de una SOFC se
encuentra representado en la Figura 2.

Product water as steam,
available for steam
reformation of fuel

Hydrogen fuel

O~ ions throughglectrolyte

Electrons flow round
the external circuit

Oxygen, usually from the air

Figura 2. Funcionamiento de una celda de combustible de 6xido
sélido[1].

MATERIALES Y METODOS

El desarrollo del proyecto se dio gracias al uso de
los programas Gambit y Fluent del software
ANSYS, donde se llevaron a cabo las
simulaciones en el moédulo de celdas tipo SOFC.
También se utiliz6 el software Matlab, donde por
medio de un cddigo se encontraron las valores del
orden de discretizacién para el grupo de casos
analizados, que variaban entre si por 3 corrientes
diferentes de 0.025 A, 0.075 A y 0.125 Ay 5
mallas de diferente densidad, desde 16000
elementos hasta uno de 1024000 elementos.

Se construyo0 inicialmente la geometria en Gambit
donde se definen las condiciones de frontera, las
propiedades geométricas y las dimensiones
(densidad) de la malla. Posteriormente se importa
el archivo .msh con el cual se trabaja en Fluent, en
donde se define el médulo con el que se
trabajara, que en este caso fue el SOFC (Solid
Oxide Fuel Cell). En Fluent se definen Ilas
condiciones eléctricas del sistema y de operacion
donde una de las mas relevantes es la corriente a
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la que trabajara la celda. Se definen también las
propiedades de cada uno de los componentes de
la celda y las condiciones de porosidad del catodo
y el anodo.

Luego de que se definieron las condiciones de
operacion del sistema, las simulaciones numéricas
de la SOFC se llevaron a cabo a las tres corrientes
antes mencionadas y a tres diferentes criterios de
convergencia (10, 10° y 1012). Ademés de esto,
las simulaciones anteriores se realizaron con
esquemas de discretizacion de primer y segundo
orden para los términos convectivos.

El método matematico por medio del cual se
determiné el orden de discretizacion del modelo
fue el de la extrapolacién de Richardson, el cual
necesita del valor de un parametro de la solucién
en tres mallas de diferente densidad [2]. En el
caso de la SOFC el parametro con el cual se
calcula el orden de discretizacion es el voltaje de
la celda, que se obtiene mediante un proceso de
integracion. Para el calculo del orden de
discretizacibn en necesario definir un tamafo
promedio de la malla, el cual en el caso de
problemas tridimensionales se define como

h= [%zﬁil(m/i)]% (2)

en donde N es el nUmero de elementos de la malla
y AVj es el volumen del iésimo elemento.

El orden de discretizacion se calcula por medio de
la siguiente ecuacion [2]

€32
€21

+ap)| @

en la cual es necesario calcular la funciéon q(p),
definida como

i =1n(32) @

In

p:

In(r21)

T32 S

donde se debe calcular el valor s, por medio de la
funcion signo. La variable s es funcion de las
diferencias de los valores utilizados en un triplet, y
se definide como

s=1=xsgn (632) (4)

€21

Para el calculo de q(p) y de p es necesario definir
la relacion de dos tamafios promedio
pertenecientes al triplet analizado, definida como

1 = % %)
Necesariamente se deben calcular los valores de la
diferencia entre los valores de los resultados
obtenidos para poder calcular s y p, definido como

&1 = ¢ —¢1 (6)

Como se puede apreciar en las Ecs. (2) y (3), se
requiere de la solucién en tres densidades de
malla distinta. En este trabajo se obtuvieron
soluciones en 5 diferentes densidades de malla y
todas las combinaciones de soluciones en grupos
de tres (triplets) fueron analizadas para determinar
el orden de discretizacion

Para encontrar el orden de discretizacion de las
simulaciones numéricas, se resolvio la Ec. (2)
mediante el uso de matlab. Para corroborar la
soluciébn en algunos casos particulares, se
desarroll6 un programa en Excel en el cual se
buscaba una solucion iterativa. Este proceso se
llevd a cabo tanto para el andlisis de la celda de
combustible de oOxido sélido, como para un
problema de menor complejidad en el cual tan sélo
se presentaba transferencia de calor por
conduccion y conveccién como se muestra en la
Figura 3.
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Figura 3. Problema de transferencia de calor([3].

RESULTADOS Y DISCUSION

Inicialmente se procedi6 a llevar a cabo la
basqueda del orden de discretizacion del problema
simple de transferencia de calor en estado
permanente. En este problema de transferencia de
calor se generaron 20 grupos de mallas, los 20
grupos estan formados por estos 5 tamafios
diferentes de mallado: Ax: = 1mm, Axz = 0.5mm,
Axz = 0.25mm, Axs = 0.125mm, Axs = 0.0625mm,
Axs = 0.03125mm. Los valores analizados para
determinar el orden de discretizacion fueron la
transferencia de calor en la superficie y la
temperatura promedio de la superficie como se
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muestra en la Figura 4. Al ser un problema con
dos ejes de simetria se decidi6 simplificar al
maximo el problema, por lo que se analiz6 una
cuarta parte de la superficie (ver Figura 4).
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Figura 4. Dominio de computo del problema de transferencia de
calor [3].

En este caso los resultados fueron muy
aproximados a 2 para el valor encontrado del calor
transferido, de manera ascendente desde el grupo
de las 3 mallas menos finas (4-5-6) hasta el de las
3 mas finas (1-2-3), como se puede ver en la Tabla
1, en donde se presentan solamente los resultados
en 6 de los 20 triplets conformados. Para la

1024000 elementos, 3 corrientes diferentes de
0.025 A, 0.075 A y 0.125 A y se utilizaron
esquemas de discretizacién tanto de primero
como de segundo orden para el caso de un criterio
de convergencia de 10° debido a que se observo
que los cambios mas notorios en los resultados se
presentaban hasta el criterio de convergencia de
10°. Las voltajes obtenidos de las simulaciones
numéricas tuvieron un comportamiento totalmente
monoténico, como podemos observar en la Tabla
2 y la Figura 5 en donde es notorio el aumento de
los valores debido al cambio de que los criterios de
convergencia pasaran de primer orden a segundo
orden.

Tabla 2. Voltajes de la SOFC para una corriente de 0.025 A,
asumiendo los diferentes criterios de convergencia.

: Segundo
0.025 A Primer Orden (P.O.) Orden(S.0.)
# de
1,00E-06 1,00E-09 1,00E-12 1,00E-09
elementos

del orden de discretizacion (p)' el cual se alejaba 54000 0,87678838 | 0,87678838 | 0,87678838 | 0,87725448

128000 | 0,87708193 [ 0,87708193 | 0,87708193 | 0,87733317
gradualmente de 2 conforme el grupo de tres

i J 432000 | 0,87729895 | 0,87729895 | 0,87729895 | 0,87749279
mallas se m_tegra de las mallas mas_densas. La 1024000 | 0,87742954 | 0,87742949 | 0,87742949 | 0,87757027
diferencia principal entre la transferencia de calor y
la temperatura promedio, es que la segunda se
Icula median n pr integracion, | .
calcula mediante un proceso de _t,eg acion, lo que Voltaje vs # de elementos
seguramente ocasiona la reduccion del orden de 0.878
discretizacion. O 7 —— 10E6 P.0.
2 08 —
Tabla 1. Resultados problema de transferencia de calor. o 0.6775 10E-9 P.O.
[¢]
hd
35 0.877 e 10E-12 P.O.
Valor de p para >
Grupo de mallas e Valor de p para Q 0.8765 —— 10E-95.0.
1-2-3 2,000 1,891 0 1500000
1855 1,782 1,912 # de elementos
1-4-6 1,611 1,918
2-3-4 1,637 1,922 _ _ . .
246 1.429 1923 Figura 5. Voltaje de la SOFC para diferentes densidades de
256 1'129 1'928 malla operando a una corriente de 0.025 A, con discretizaciones

Con el desarrollo del proyecto se busca determinar
el orden de discretizacion para las simulaciones
con diferentes condiciones de operacién y
densidades de malla en una SOFC. Los valores
que se buscaban de cada simulacion fueron los de
voltaje, utilizando tres residuales diferentes que
son 106, 10° y 10*? en 5 mallas diferentes que
consistieron de 16000, 54000, 128000, 432000 y

de primer y segundo orden.

Posteriormente al observar que los valores del
orden de discretizacibn  encontrados para el
voltaje no eran muy concluyentes, se analizaron
los valores de la transferencia de calor a la entrada
y salida de aire, a la entrada y salida de
combustible y el calor neto transferido, con
residuales de 10~°. El orden de discretizacion para
los casos antes descritos se muestran en la Tabla
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3. Para el caso de la celda los valores del orden de
discretizacion oscilaron entre 0,01 y 6,34, variando
aleatoriamente, sin que se pudiese definir algin
tipo de patron que caracterizara los resultados
obtenidos.

Tabla 3. Orden de discretizacion para el voltaje y la
transferencia de calor neta con residual de 109, corriente de
0.025 A, donde G.D.M.P. (Grado de densidad de mallado de la
tripleta).

G.D.M.T. P (voltaje) |P(Calor Neto)
1 3,54575 3,46252
2 0,525494 0,50552
4 0,48366 0,49509
6 0,47758 0,48523
8 1,52652 1,52667
10 0,47084 0,47426

Al analizar el orden de discretizacion de la SOFC,
se puede observar que éstos son muy poco
concluyentes, puesto que los valores son muy
oscilatorios (Tabla 3), a pesar de que el orden de
discretizacion entre diferentes valores analizados
tenga valores muy similares; en comparacién con
los 6rdenes de discretizacion definidos para el
problema de transferencia de calor, estos no
entregan ningan patron de analisis. La posible
razén por la cual los valores de p son poco
concluyentes en el caso de las simulaciones de la
celda de combustible de 6xido sélido, se puede
atribuir a que es un problema de mayor
complejidad al resolver una gran cantidad de
ecuaciones como lo son: continuidad, energia,
momento en sus tres direcciones, conservacion de
especies (Hz, H20 y O2).

CONCLUSIONES

e EI desarrollo del proyecto permitio
demostrar como el orden de discretizacion
para problemas de baja complejidad, son
mucho mas concluyentes.

e A pesar de que los resultados de voltaje y
transferencia de calor obtenidos tienen
tendencias congruentes, no se pueden
considerar como resultados concluyentes,
debido a que los valores de orden de
discretizacion mostraron un

comportamiento aleatorio y sin algun
patron de andlisis.
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