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Objetivo

Este manual tiene como objetivo principal proveer las herramientas y
recomendaciones necesarias para llevar a cabo la simulaciéon de una celda de

combustible de 2x2 cm implementando el médulo de ANSYS- Fluent PEMFC.

Condiciones de operacion
La celda de combustible opera bajo las siguientes condiciones:

e Gases 100 % puros de hidrogeno H2 y oxigeno 02 con una humedad relativa

del 100 % a la entrada de los canales.
e Temperatura constante de 343 K en toda la celda.
e  Presion total de 2 atm 0 202650 Pa.
e Razdn de flujo estequiométrico del anodo de 1.5.
e Razodn del flujo estequiométrico del catodo de 2.

e Voltaje de la celda a circuito abierto de 0.95 V.

Geometria

El modelo CAD del ensamble de la celda de combustible debe exportarse en

formato .txt.

Mallado

Para la parte del mallado se utiliza el componente Mesh. Este permite

definir los siguientes estados del analisis:
e Geometria. e« Mallado.

Para usar el componente Mesh se desarrolla lo siguiente:



1. Seinicia un nuevo proyecto en ANSYS Workbench.

2. Estando en la interfaz de Workbench, en el lado izquierdo se muestra la barra
de componentes. Siguiendo la secuencia Component Systems > Mesh, se
muestra el componente que se requiere para iniciar con el andlisis. Véase la

Fig. 1.
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Fig. 1 Componente Mesh.
Cargar la geometria
El procedimiento para cargar la geometria en el componente Mesh es el siguiente:
1. Secuencia Geometry > Import > Browse.
2. Se busca el archivo (.txt) correspondiente a la geometria.
Configuraciéon de la geometria

1. Se abre la geometria en Desing Modeler. Aplicando la secuencia Geometry >

Edit geometry on Desing Modeler.

2. Se revisa que la geometria se haya cargado con todos los cuerpos que la

componen y que sean del tipo (s6lido o liquido) correspondiente.

Si algin cuerpo no esté asignado de forma correcta, se debe:



1. Seleccionar el cuerpo.

2. Modificar su asignacién como se muestra en la Fig. 2

Fig. 2 Madificacion de tipo de cuerpo.
Named selection: cuerpos
Para la asignacion de Name Selection, se desarrolla el siguiente procedimiento:
1. Con la seleccion de cuerpos se seleccionan los elementos a nombrar.

2. Una vez seleccionado el cuerpo, dar clic derecho sobre la misma y elegir

Named Selection.

3. Las entidades se nombran de acuerdo con la Fig. 3.
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Fig. 3 Named selection.
4. Después de nombrar se presiona F5 o Generate |

Named selection: superficies



1. Aplicar el elector de caras.

2. En las Figs. (4) - (7) se muestran las Named Selection de las superficies

empleadas.

Fig. 4 Pared del colector del &nodo. Fig. 5 Pared del colector del catodo.

Fig. 6 Entrada del &nodo y salida del cétodo. Fig. 7 Entrada del catodo y salida del anodo.

3. Se cierra Design Modeler.



Implementacion de técnicas de mallado

Para realizar la malla en la geometria se sigue el siguiente proceso:

1. Se da doble clic en Mesh de la Fig. 1.

2. En el arbol de operaciones del proyecto (barra de trabajo del lado izquierdo)

se selecciona Mesh y arrojara la ventana “Details of Mesh”. En esta ventana

se realiza la configuracion mostrada en la Fig. 8.

Filter: Name v

211> @ 81 8l
& Project
B @] Model (A3)
] ,,Q Geometry
¢<fd Materials
B, Coordinate Systems
,,@ Connections

e

Details of "Mesh" 2
- Display

Display Style Use Geometry Setting
/| Defaults

Physics Preference CFD

Solver Preference Fluent

Element Order Linear
Element Size [0.2mm

Export Format Standard
Export Preview Surface Mesh | No

+ | Sizing

+ | Quality

+| Inflation

+ | Assembly Meshing

+/| Advanced

+ Statistics

Fig. 8 Configuracion de malla general.

3. En la parte de Sizing se activa el dimensionamiento adaptativo. Véase Fig. 9.

Sizing

Export Preview Surface Mesh | No

- Sizing
-
Resolution Default (2)
Mesh Defeaturing [ Yes

Defeature Size Default

Transition Slow
Span Angle Center Fine
Initial Size Seed Assembly
Bounding Box Diagonal 18.506 mm
Average Surface Area 20.511 mm*
Minimum Edge Length 2.5e-002 mm

Fig. 9 Configuracion de Sizing.



Se aplica alos bordes de a) membrana, b) catalizadores, c) capas de difusion,
d) restantes de la geometria. Por practicidad se presenta el proceso una sola vez,

pero es importante reconocer que es el mismo para cada una de las secciones.

1. Aplicar selector de bordes y el selector de caja para ahorrar tiempo de

trabajo. Véase la Fig. 10.
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Fig. 10 Selector de caja.
El selector de caja tiene las siguientes direcciones de seleccion:

e Izquierda-derecha o arriba-abajo selecciona los elementos que entren

completamente.

e Derecha-izquierda o abajo-arriba selecciona todo lo que entre incluso si

solo son secciones pequefias.
2. Se seleccionan los bordes correspondientes > clic derecho > Insert > Sizing.
3. En la ventana “Details of Edge Sizing” se cambia a Number of divisions en
Type.

4. En Number of Divisions se determina el valor de las divisiones requeridas.
En la Fig. 11 se muestran el numero de divisiones correspondientes a los

bordes de los componentes mencionados.



Fig. 11 Divisiones de los bordes.

Para el Sizing de la capa de difusién (GDL_A, GDL_C) se aplica un Bias Type
donde las divisiones disminuyan de tamafio de mayor a menor (catodo) y de forma

inversa (anodo).

5. Para los bordes restantes se aplica un Sizing de tamano de elemento de 0.2

mm.
Generacion de malla

Para disminuir el tiempo de cémputo, la malla se genera por partes en el
siguiente orden: a) colector y canal catodo, b) colector y canal anodo c) resto de

componentes.
El procedimiento es el siguiente:
1. Se seleccionan los cuerpos.
2. Clic derecho > Generate Mesh on Selected Bodies.

3. Para el resto de la malla se realiza en componente Generate Mesh.

4. Se cierra ANSYS Meshing.



Simulacion Ansys Fluent

Para esta seccion se carga un componente FLUENT de la barra de
componentes en la interfaz de Workbench y se suelta en Mesh (véase Fig. 12).

Después de cargarlo, es importante actualizar la malla. Véase la Fig. 13.
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Fig. 13 Actualizar malla.



Configuracion Fluent

Al iniciar Fluent se debe realizar la configuracidon que se muestra en la Fig. 14.

B2 Fluent Launcher (Setting Edit Only) - O X

Fluent Launcher

Dimension Options
2 Double Precision

Display Options Processing Options
Display Mesh After Reading (@) Serial
Workbench Color Scheme O Parallel

[] Da not show this panel again

ACT Option

[ Load ACT

Shaow More Options

con | [ =

Fig. 14 Configuracion Fluent.
Es importante considerar lo siguiente:
e Siempre se debe activar la doble precision.

e Existe la posibilidad de utilizar mas de un nucleo con la opcién de solucién
en paralelo. Si esta se activa, es necesario precisar la cantidad de nucleos
disponibles para calcular, un nimero mayor al disponible terminara

cerrando ANSYS.

e No esrecomendable utilizar todos los nucleos disponibles si la computadora

va a ejecutar otras aplicaciones.

e Utilizar cuatro nucleos en lugar del sistema serial se puede reducir el tiempo

a un tercio.

Verificacién de malla y calidad

Se recomienda que para cada nueva malla se realice un analisis “Check” junto a

“Report Quality” con el fin de detectar algun problema de mallado.
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Task Page x
General
Mesh
[ ¢ l
Console SRS Check I Report Quality
Setting Post Processing and Surfaces information ... Done Display...
Domain Extents: Solver
X-coordinate: min (m) = -5.000000e-03, max (m) = 5.000000e-03 4
y-coozdinate: min (m) = -2.089000e-03, max (m) = 2.089000e-03 Type s ty Formulation
z-coordinate: min (m) = =7.500000e-03, max (m) = 7.500000e-03 Pressure-Based ® Absolute
Volume statistics:
n: Relative
minimum volume (m3): 3.267974e-13 DeaNy:Seswd
maximum volume (m3): 1.000000e-11
total volume (m3): 6.267000e-07
Face area 3tatistics:
minimum face area (m2): 1.€33987e-0%
maxizum face area (m2): 5.077258e~-08
Checking MesN..cccccscssncsssannrsssssans
Done.

Mesh Quality:

Minimum Orthogonal Quality = $.35604e-01 cell 104 on zone 24 (ID: 111030 on parcition:
(To improve Orxthogonal quality , use "Inverse Orthogonal Quality”™ in Fluent Meshing,
where Inverse Orthogonal Quality = 1 - Orthogonal Quality)

0) at locagdiil ( 4.56938e~03 =5.68072e~04 -7.06728e-03)

Maximum Aspect Ratio = 3.3624%e+01 cell 3774 on zone 25 (ID: 103225 on partition: 0) at location (-4.50196e-03 -8.48333e-05 -7.40000e-03)

Cargar modulo PEMFC

Fig. 15 Verificacion de malla.

En la consola de comandos de Fluente se escribe el siguiente codigo:

define > models > add > 3

Después de ejecutarlo, el médulo se carga en la lista de modelos disponibles

en la seccion Models del arbol de operaciones (véase Fig. 16).

adapt/ file/ sexrver/ X
adjoint/ mesh/ solve/ ® @ @ 2 7 A B =
close-fluent parallel/ surface/ _
define/ plot/ views/ @ Setting Up Domain _a Setting Up Physics | User Defined | €) Soling 9 A
display/ repore/ st z
> define & ousplay... ’ ﬂ{ & scale... Combine _  Delete... Append |
Info - Check I Transform _  Separste _ Deacthate.. Repiace Mesh...
/define> models Quly
Units... Repair  Improve... Make Polyhedra  Adjacency..  Acwvate..  Replace Zone...
/define/models> add
T

Fluent Addon Modules: o TackPage

0. None General

1. MHD Model o @ . i

2. Fiber Model -

3. Fuel Cell and Electrolysis Model ® Mukiphase (Of) [, J[creck ][Report auatey]

4. SOFC Model with Unresolved Electrolyte & Energy (Of) Display...

S. Population Balance Model & Viscous (Laminar)

€. Adjoint Solver &8 Radiation (Off) Solver

7. Single-Potential Battery Model & Heat Exchanger (Off) Type Veloaty Formulation

8. Dual-Potential MSMD Battery Model &8 Spedies (Off)

9. PEM Fuel Cell Model » # Discrete Phase (Off) ©) Presmuregused ® Absohte

10. Macroscopic Particle Model % Solidification & Mefting .. Density-Based Relative

11. Reduced Order Model £ Acoustics (Off)
Enter Module Number: (0] 3 & Eulerian Wall Film (Off) Tone:
Fast-loading "C:/PROGRA~1/ANSYSI~1/v192/fluent/fluentl$.2.0/addons/fuelcells\lib\addon.bin" & Electric Potential (Off)

% fuel Cells and Electrolys... ® Steady

Fig. 16 Mddulo PEMFC.

Configuracién de moédulo PEMFC

ﬂ B:Fluent Fluent@DESKTOP-GRVHU3R [3d, dp, pbns, lam] [ANSYS CFD Enterprise]

En las Figs. (17) -(21) se presenta la secuencia de la configuracion del médulo.
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Fuel Cell and Electrolysis Models

Enable Fuel Cell Madel
| Model Parameters Anode Electrolyte Cathode Advanced Reports
Models Options

Under-Relaxation Factors Automatic Settings

Joule Heating Saturation Source

Enable Smooth Partitioning
Reaction Heating 0.05 | :
Electrochemistry Sources Water Content F-Cycle for All Equations

Butler-Volmer Rate |U'U4 |

Membrane Water Transport
D Multiphase
D Multicompenent Diffusion

D Anisotropic E-Conductivity in Porous Electrode

|Apply | | Reset | | Default | | Cancel ‘

Fig. 17 Modelo.

Fuel Cell and Electrolysis Models

x
| enable Fuel Cell Madel
Modl Farameters Anade Electrolyte Cathade Advanced Reports

Electrachemistry Refarance Diffusiity

Anode Cathode h2 (mas)

Ref. Current Density (A/m2) Ref. Current Density (A/m2) Lied

25000 7.5 o2 (m2/s)

Ref.Concentration {kmol/m3) Ref.Concentration [kmol/m3) 3205

n 1 h2o (m2/s)

Concantration Exponent Concentration Exponent 73565

s i Other Speces (m2/s)

Exchange Coefficient (a) Exchange Cosficient (3] s

2 2

Exchange Coefficient (c)
1

Exchange Coefficient (<)

1
Open-Circuit Voltage (V) |0.95
Total Leakage Current (4) 0

Fig. 18 Parametros del modelo.
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Fig. 19 Configuracion de anodo.



I Fuel Cal and Electralysts Models X
o Erable Fuel Cell Model
Model Parameters Anode Electrohdn Cathode Advanced Reports
1
Electrolyte |
| = = = Cond
Zoneds) (/9] [ ] [ cet 2une Condeons
| cmmma o Update Cell Zonws
| caabyme Solid Material electrelyte-delauk j
I channsl_a
channel ¢ Equivalent Weight (kglmal) 1100
collector_a .
collector ¢ Protonic Conduction Coefficient |
g::a Protenic Conducton Exponest |1

I () (] (o) ][]

T HImIETE OrTRESTENI DUNIITY W SIISECIESTI eIl

Fig. 20 Configuracion de electrolito.

B Fuel Cell and Electrolysis Models X
| ¥| Enable Fuel cell Model

Model Parameters Anode Electrolyte Cathode Advanced Reports
|
Reports

Electrolyte Projected Area (m2)  External Contact Interface(s)

0.00015 Anode [1/36] E 5] cathode [1/36] = =

wall-channel_a-collector_a | [wall-channel_a-collector_a
| wall-channe|_a-collector_a-shadow wall-channe|_s-collector_a-shadow
wall-channe|_c-collector_c wall-channe|_c-callector_c

wall-channel_c-collector_c-shadow wall-channel_¢-collector_c-shacow
wall-collector_a wall-collector_a
wall-collector_a-gdl_a wall-collector_a-gdl_a
wall-collector_a-gdl_a-shadow wall-collector_a-gdl_a-shadow
wall-collector ¢ wall-collector ¢
wall-collector_c-gdi_c wall-collector_c-gdi_c
wall-collector_c-gdl_c-shadow wall-callector_c-gdl c-shadow
wall-gdl_a wall-gdl_a
wall-gdl_c wall-gdi_c
wall-membrane wall-membrane
wall_a
wall ¢ - . -

I o] ] [et] () [0]

Fig. 21 Reportes.

Modificacion de la conductividad eléctrica

En la Fig. 22 se muestra la ventana para configurar la conductividad eléctrica

para los materiales sélidos.
Los valores utilizados son los siguientes:
e Difflayer-default, Catalyst-default: 53 S/m.

e Collector-default: 1.25x105 S/m.
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» B2 Discrete Phase (Off) @) Pressure-Based ©®) Absolute
89 Solidification & Melting ... & X
B Acoustics (Off)
8 Eulerian Wall Film (Off) Order Materials by
B8 Electric Potential (Off) Name Material Type @ Name
8 Fuel Cells and Electrolys... | | | catalyst-default [sotid | Chemical Formula

. i
& Malerla.ls Chemical Formula Fluent Solid Materials
» & Fluid

~ & solid [ catalyst-defauit - Fluent Database...
i Mixture
&bl - User-Defined Database...
catalyst-default | none J

-

& collector-default Properties
& difflayer-default a
& electrolyte-default Thermal Conductivity (w/m~k)| constant
» & Mixture 10 4
» & Cell Zone Conditions
» J% Boundary Conditions UDS Diffusivity (kg/m-s)l user-defined

2 Dynamic Mesh
@ Reference Values
» (& Reference Frames
& ﬁ Solution
D Methods 53
& Controls -

Report Definitions Ss
Monitors

’ __Chan e/Create Close -
Cell Registers 9 m

,H. Initialization .

|cond::fuelcells

Electrical Conductivity (siemens/m)l constant

Fig. 22 Conductividad eléctrica.

Condiciones de operacién

En el arbol de operaciones en la ventana de Boundary Conditions se realizan las

configuraciones presentadas.
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Fig. 23 Arbol de operaciones.



Presién de operacion

Inlet_ A

Pressure Gravity
Operating Pressure (pascal) Gravity
|202650] | [

Reference Pressure Location

X(m) 0 (7]
Y (m) 0 (7]
[l

Z(m) 0

[ [coe] )

Operating Conditions X

Fig. 24 Presion.

e Velocidad de entrada de 0.43 m/s.

e Temperatura de 343 K.

e Especies
- H2:0.38.

- H20:0.62.

B2 vesacity Inie
Tistes arre
inlet_a

User-Defined Scalsr Boundary Condiion

Elsetrie Potembisl| S prefiod Flu =]

Frofenic Polential | 5pecfied Flux -]

Water Ssturstion| Spectied Ve =]
Wter Cortert] Specified Fhux =

User-Defined Scalar Buundary Vakse

Electric Potercal 0 [ormet <]

Pritosic Petarsal 0 [constant -

‘Weter Seturabon D [eonmut K|
Wiater Contial O conssnt l

x| [1ee]

Fig. 25 Ventana UDS.
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Inlet_C

e Velocidad de entrada de 0.24

m/s.

e Temperatura de 343 K.

e Especies
- 02:0.38.
- H20:0.62.

Outlet_A y Outlet_C

e Pressure Outlet.

Método de soluciéon

Task Page

Solution Methods
Pressure-Velocity Coupling

Scheme

Temperatura de 343 K.

Wall A

Temperatura de 343 K.

Potencial eléctrico O V.

Wall C

Temperatura de 343 K.

Potencial eléctrico 0.1 - 0.9 V.

[stvpLe

Spatial Discretization
Gradient

|Least Squares Cell Based

L]

Pressure

|Secnnd Order

L

Density

|F|rst Order Upwind

L]

Momentum

|First Order Upwind

L]

h2

|F|rst Order Upwind

L]

Warped-Face Gradient Correction

High Order Term Relaxation
Reduced Rank Extrapolation

Set All Species Discretizations Together

Fig. 26 Método de solucion.

16



Activacion de residuales de convergencia

1B e et

v @ Solution e E o e
® Methods 1_1 . ¢ ¢
o’ Controls I -t
Report Definitions = § ¢ ¢ =
v B Monitors — = E E =
=N

Report Files [
Report Plots — -

Convergence Conditions et

= L}

Fig. 27 Residuales.

Inicializacion de soluciéon

Solution Initialization
Initialization Methods

() Hybrid Tnitialization
(@) Standard Initialization

Compute from

Reference Frame

(®) Relative to Cell Zone
() Absolute

Initial Values
Tizw

0

Temperature (k)
343

Electric Potential
0

Protonic Potential
0

Water Saturation
0

Water Content

0

Reset DPM Sources| | Res:

Fig. 28 Inicializacion.

Reportes

Se define un reporte de superficie del tipo Area-Weighted-Average sobre

ambos bornes de la celda, WALL_A y WALL_C, activando la opcion "Per Surface”
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y “Reposrt Plot” para conocer lacorriente que fluye a través de ellos.

Calculos

Fig. 29 Configuracion de reportes.

Se definen 350 iteraciones en la configuracion de Run Calculation.

- ﬁ Solution

B Methods
¢ Controls
Report Definitions

» Monitors
Cell Registers
't-u Initialization

» A Calculation Activities

¥ Run calculation
-~ -

Run Calculation

Check Case...

Options
Data Sampling for Steady Statistics

Sampling Interval

Sampling Options...

terations Sampled |0

s |umber of erations

Reporting Interval

350 [#][2
Profile Update Interval
1 v

| Data File Quantities... |

Acoustic Signals...

Update Dynamic Mesh.

vy

Acoustic Sources FF

Fig. 30 Configuracion de los calculos.

» (D Reference Frames irface Rer |
~ @ Solution |
® Methods Name Report Type |
+° Controls < | report-def-0 | Area-Weighted Average _']‘
» B Montors Edt... Options e
,B Gl Rglssees Copy To Clipboard
ta ikidization V' Per Surface [ |
» (D Calculation Ag  'MPport From File..
 Run Calculatio  Export To File.. Average Over 1
- @ Results 1 3
» D Graphics il U Expre | Field Variable
t =
» ?_ Plots Surface Report * area. < Report Files (0/0) [a @ [user Defined Memory... =]
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