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Resumen
En esta ponencia se presentan:

1.- Descripcion de un modelo para Pilas de Combus-
tible Alcalinas, desarrollado con ayuda de ECOSIM,
para la Agencia Espacial Europea, asi como la pre-
sentacién de resultados de experimentos.

Para |la confeccién de este modelo hubo que realizar
la programacion de componentes especificos para las
celdas de combustible propiamente dichas y para los
separadores de membrana. Se discutiran los fenéme-
nos fisicos contemplados en cada uno de ellos.

2.- Descripcion del modelo de la Planta Experimental
de Celdas de Combustible de San Agustin de Guada-
lix, construida por “ Programa Espafiol de Pilas de
Combustible”.

Para poder abordar la Smulacion de esta Planta fue
necesario formular el comportamiento dindmico de
Celdas de Combustible de Multicarbonatos Fundidos.
Se incluyeron todos los equipos principales y con-
troles de forma que pudieron estudiarse todos los
modos de operacion previstos y aquellos que razona-
blemente eran posibles pero cuya respuesta era muy
importante conocer "a priori” para estar seguros de
gue no iban a causarse dafosirreparablesala Pila.

Palabras Clave: Simulacién, Ecosim, pila de com
bustible, &nodo, catodo, celda de combustible.

1. INTRODUCCION
Esta ponencia se estructura en dos apartados:

a) Descripcién de la aplicacion de ECOSIM a la
simulacion de celdas de combustible alcalinas.

b) Descripcion del Modelo de Simulacion de la
Planta Experimental de Celdas de Combustible de
Carbonatos Fundidos de San Agustin de Guadalix, en
fase de construccién por e Programa Espafiol de
Pilas de Combustible.

2. SIMULACION CON ECOSIM DE UNA A-
LA DE COMBUSTIBLE ALCALINA

2.1. DESCRIPCION DEL SISTEMA

Empresarios Agrupados desarroll6, bajo contrato de
la Agencia Espacial Europea, un modelo para el estu-
dio del comportamiento dinamico de celdas de com-
bustible alcalinas.

El sistema seleccionado para dicho modelo aparece
en lafigura nimero 1y esta basado en celdas alcali-
nas de electrélito inmovil, previstas para el vehiculo
espacial Hermes. La figura nimero 2 muestra el no-
delo realizado con ECOSIM.

El sistema esta compuesto por:

- Componente principal:
Pila de celdas de combustible.
- Lazodehidrégeno:
Separador de membrana.
Compresor centrifugo
Compresor de chorro.
Tuberias.
- Circuito derefrigeracion:
. Bomba.
I ntercambiador de calor.
Calentador eléctrico.
Vévulas.
Tuberias.
. Uniones o bifurcaciones.
- Lazos de control:
Sensores térmicos.
Controladores PID.
Sistemas de control.

En cada una de las celdas que forman la pila el hidro-
geno y €l oxigeno reaccionan para generar corriente
eléctrica, produciendo agua y generando calor. El
hidrégeno se circula mediante el compresor de cho-
rro, ayudado, a bajas velocidades, por el compresor.
El agua producida en las celdas de combustible es
arrastrada por el hidrégeno, en forma de vapor, y
extraida, parcialmente, en el separador de membrana.

La bomba esta encargada de mantener el flujo del
circuito de refrigeracion que, a su vez, es el encarga-
do de extraer el calor producido en la pila de celdas
de combustible. El agua pasa por un intercambiador
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de calor que forma parte del Sistema de Control Tér-
mico del vehiculo espacial Hermes.

Existe un controlador que sirve pararegular latempe-
ratura del agua en su punto de funcionamiento Opti-
mo, por el procedimiento de derivar parte del flujo
del agua fuera del intercambiador de calor. Existe,
ademés, un segundo lazo de control que sirve para
regular la temperatura del hidrogeno a la salida del
separador de membrana, de forma que se asegure que
la concentracion del electrdlito en las celdas que
forman lapila esté dentro de limites aceptables.

Al iniciarse la secuencia de arranque lo normal es que
las temperaturas del sistema estén por debajo de los
puntos normales de operacion; durante esta fase el
agua de refrigeracion no pasa por el intercambiador
de calor, derivada en su totalidad, y, ademas se pre-
calienta con ayuda del calentador eléctrico que, a su
vez, esta alimentado por la energia producida en la
propia pila. Ni que decir tiene que la operacién en
esta situacion es muy ineficiente, produciéndose una
gran cantidad de calor, lo que ayuda a que las tempe-
raturas crezcan muy rapidamente; el hecho de haber
derivado completamente el intercambiador de calor
implica que no se pueda extraer agua de la corriente
de hidrogeno, lo que puede llevar a una concentracion
en el electrélito que lo haga inoperativo; si la con-
centracion llegase a ser demasiado baja, el electrdlito
podria pasar al lazo de hidrégeno, 1o que supondria
unfallo delapila

Quiere con esto decirse que la fase de arranque es
relativamente critica y, por tanto, su estudio es de
gran interés.

22. MODELODE LA PILA

Dentro de cada celda de combustible alcalina el h-
drégeno gaseoso pasa a través del electrodo poroso al
hidr6égeno, que esta en contacto con €l electrdlito y
es absorbido dentro del catalizador embebido en el
anodo, reaccionando alli con los iones hidroxilo pro-
cedentes del electrélito para, a tiempo que forma
agua, liberar electrones. El circuito se cierra por la
migracion de iones procedentes del catodo, a través
del electrdlito, hacia el anodo.

L as reacciones quimicas, simplificadas, que se produ-
cen son:

2H, + O, = 2H,0
y en |os electrodos:
H, +20H = 2H,0 + 2¢

en el anodo, y

O, +H,0O +2e = 20H
en el céatodo.

Por lo tanto, se producen dos moléculas de agua en el
anodo de las que s6lo una se consume en el cétodo.
La otra se evapora siendo arrastrada por la corriente
de hidrogeno y extraida en el separador de membra-
na.

Una celda de combustible de este tipo consta de:

. Canal de hidrégeno.

. Anodo.

Matriz.

Cétodo.

. Canal de oxigeno.
Pared.

. Canal de refrigeracion.
Pared.

ONO TS WNE

L os fendmenosfisico-quimicos que se contemplan en
el modelo se dividen en tres areas principales de
clculo:

- Solucién el éctrica.
Solucioén hidraulica
- Solucion térmica

Durante la evaluacion de la solucion eléctrica se cal-
culan tanto el punto de operacién de las pilas como
los consumos o producciones, masicos, de hidrégeno,
oxigeno y agua. El punto de operacién de la celda
estd determinado por el voltgje y la densidad de -
rriente, disponiéndose de curvas de comportamiento
gue dan el punto de operacién como funcién de va-
riables termodindmicas, teniendo en cuenta otros
efectos electroquimicos.

Conocido el punto de operacion pueden calcularse los
consumos de hidrégeno y oxigeno y la cantidad de
agua producida, por aplicacion directa de la ley de
Faraday.

La evaluacién de la solucion hidraulica permite cal-
cular las concentraciones del electrélito y las pérdidas
de presién en los distintos |azos.

La evaluacion de la solucion térmica permite calcular
los flujos de calor debidos a la evaporacion, ala con-
veccion y alaconduccion, asi como el calor produci-
do por las reacciones quimicas.

El esquema del modelo de celda que se realizé apare-
ce enlafigura nimero 3.

Este modelo, de seis nodos, es suficiente para el cal-
culo de todos los fenémenos fisico-quimicos que
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tienen lugar en lacelday, por lo tanto, pararedizar la
simulacion completa.

Los nodos 11, 15y 17 representan las entradas de los
canales fluidos. El nodo 21 representa el lecho hidré-
geno con hidrégeno y vapor de agua. El nodo 23
representa los electrodos, la matriz y €l oxigeno; en
este nodo es donde tiene lugar la reaccion quimicay
es donde se contabiliza el calor producido. Final-
mente, el nodo 27 representa el canal de refrigeracién
y las paredes.

23. MODELO DE ECOSIM PARA LAS PI-
LASDE COMBUSTIBLE

En la figura nimero 3 aparece un diagrama del no-
delo que se realizo para el estudio de celdas de com+
bustible alcalinas. Este esquema es una representa-
cion gréfica de latopologia del modelo ECOSIM.

Existe una clara correspondencia entre este esquema
y el diagramareal del sistema, aungque hay que hacer
notar las siguientes diferencias:

Las tuberias de los lazos de hidrégeno y de refrigera-
cién no estan representadas en el modelo, dado que
las pérdidas de presion producidas por ellas pueden
agruparse como pérdidas de presion de los propios
componentes representados en el modelo. Igual mente
se desprecian los retardos térmicos inducidos por
estas tuberias, que no son significativos desde el
punto de vista de la simulacién, por ser muy peque-
flos comparados con los causados por la capacidad
térmica de |os componentes.

Se ha introducido un acumulador que, de hecho, no
forma parte del sistema real; sin embargo, es necesa-
rio para poder tener una solucién matemética del lazo
de refrigeracion, evitando una ecuacion redundante
(de conservacién de lamasa) en él y ayudando afijar
la presion de operacién del mismo.

Las vavulas de tres vias (reales) se representaron
mediante parejas de valvulas de dos vias cuyas curvas
caracteristicas (C, en funcion de la apertura) corres-
ponden a las primeras (via directa y via lateral, res-
pectivamente).

2.4, EXPERIMENTOS ESTUDIADOS

El término experimento tiene aqui el significado
propio asignado a él dentro de la nomenclatura del
paquete ECOSIM. Con el modelo descrito se estudia-
ron los siguientes:

- Estacionario del sistemaadiferentes cargas.
- Simulacion de transitorios de diversos tipos,
diferentes perfiles potencia-tiempo.

- Simulacién del comportamiento del sistema
durante la fase de arranque, con las siguientes
condicionesiniciales:

- Potenciainicial demandada nula.

- Sistemacompleto atemperatura ambiente.

- Bomba de refrigeracion trabajando a su
velocidad nominal.

- Compresor del circuito de hidrogeno traba-
jando asu velocidad nominal.

En las figuras nimeros 4, 5y 6 aparecen gréficos de
respuestas del modelo para un experimento.

3. SIMULACION DE LA PLANTA EXPERI-
MENTAL DE PILAS DE COMBUSTIBLE
DE SAN AGUSTIN DE GUADALIX

3.1. GENERAL

La modelizacion de la Planta Experimental de Celdas
de Combustible de San Agustin de Guadalix, por
medio de ECOSIM, se ha efectuado de acuerdo con la
figura nimero 7, que representa el modelo completo
de la misma.

Los sistemas de control estan modelizados en su
totalidad, de forma que se puedan realizar estudios
para su disefio/tarado con el fin de conseguir la ope-
racion adecuada de la Planta.

El objetivo final es la posibilidad de disponer de un
modelo global de la Planta Experimental de Guadalix,
de forma que, siempre desde el punto de vista de
Ingenieria, puedan realizarse:

- Estudios de comportamiento, comparaciones
entre los valores reales medidos en un determi-
nado experimento y los resultados del célculo;
esto, ademas de servir para validar el modelo
puede servir también para modificarlo, de forma
que se adapte mejor alarealidad, en un proceso
iterativo.

- Andisisdel tipo "qué pasasi ...", de manera que
antes de realizar una determinada operacion,
ajustar parametros de control, etc., pueda prede-
cirse cual serael efecto que se va a obtener; esto
sera tanto mas fiable cuanto mayor sean las
aproximaciones que se obtengan como resultado
del punto anterior.

El sistema se compone de tres lazos principales. Se
han desarrollado tres modelos adicionales, represen-
tativos de cada uno de los citados lazos, pero estos
modelos se han simplificado a méaximo para permitir
el estudio del comportamiento aislado de cada una de
|as partes asumiendo que el comportamiento del resto
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es conocido e impuesto como condiciones de contor-

no:

3.2.

LAZO DEL ANODO

El lazo del danhodo se modeliza, de acuerdo con la
figura nimero 8, incluyendo:

3.3.

Depoésito de H,.

Calderade vapor.

Deposito de CO,.

Depoésito de N,.

Calentadores primero y segundo.
Tuberias de interconexion.

Vélvulas de control.

Soplador de recirculacion del anodo.
Controles de:

- Regulacion de caudales de CO, y vapor
(eventualmente el de N).

- Regulacion de temperatura a la salida del
primer calentador.

- Regulacion de temperatura a la salida del
segundo calentador.

- Regulacion de la temperatura a la entrada a
lapila

- Regulacion del by-pass del soplador de re-
circulacion.

LAZO DEL CATODO

El lazo del catodo se modeliza, de acuerdo con la
figuranimero 9, incluyendo:

Airedeentrada.

Compresor de aire.

Calderade vapor.

Depdsito de COs.

Deposito de N.

Calentadores primero y segundo.
Tuberias de interconexion.

Vavulas de control.

Soplador de recirculacion del catodo.
Controles de:

- Regulacion de caudales de CO, y vapor
(eventualmente el de Ny).

- Regulacion de temperatura a la salida del
primer calentador.

- Regulacion de temperatura a la salida del
segundo calentador.

- Regulacion de la temperatura a la entrada a
lapila

- Regulacion del by-pass del soplador de re-
circulacion.

3.4.

LAZO DE ESCAPES, RECIRCULACION
Y PURGAS

Estelazo se modeliza, de acuerdo con lafigura nirre-
ro 10, incluyendo:

3.5.

Contencion.

Deposito de N.

Depdsito de CO,.

Adicion de agua.

Calentamiento con vapor.

Enfriador de gas de purga.

Soplador de recirculacién de gas de purga.
Tuberias de interconexion.

Valvulas de control.

Controles de:

- Regulaciéon de presiones en los lazos en
funcion de la presion diferencial entre ellos
y lacontencion.
- Regulacién de presion en la contencién.
- Regulacion del by-pass del soplador de re-
circulacién del |
MODELO DE LA PILA DE COMBUSTI-
BLE

Para la simulacién de este equipo se han realizado
unaserie de suposiciones de partida:

La pila esta constituida por un apilamiento de
celdas elementales conectadas entre si en serie,
por lo tanto por todas las celdas circulala misma
intensidad de corriente eléctrica

En cada celda se reconocen cuatro componentes

bésicos:

- un compartimento de gas oxidante (catodi-
o).

- un compartimento de gas combustible
(anddico).

- el conjunto compuesto por los electrodos y
el electrdlito embebido en una matriz iner-
te.

- un separador bipolar que mantiene separa-
dos los compartimentos anédico y catddico
de celdas contiguas.

La intensidad de corriente es una condiciéon de
contorno preestablecida.

Todas las celdas presentan €l mismo comporta-
miento y sus principales pardmetros de opera-
cion (alimentacién de gases, temperatura, pre-
sién, etc.) son idénticos. En consecuencia el
voltaje de la pila sera el producto del voltaje de
una celda por el nimero total de celdas que
componen lapila

Se supone que la pila se alimenta por medio de
un sistema de reformado externo de gas metano,
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de tal manera que el gas combustible esta cons-
tituido por la mezcla correspondiente de hidré-
geno, mondxido de carbono, didxido de carbono

Yy agua.

- Los gases que constituyen el combustible man-
tienen en todo momento el equilibrio de la reac-
¢i6én de cambio quimico:

CO+H,O0=CO,+ H,

- De forma simplificada se ha realizado una pri-
mera aproximacion en la que Unicamente se con-
sidera un valor medio de temperatura para cada
celda. Si se estimase necesario seria posible re-
finar el modelo considerando una distribucién
bidimensional de temperaturas por toda la super-
ficie de lacelda

La principal respuesta que se desea obtener es la
energia eléctrica generada por la pila. Para €ello es
necesario calcular el voltaje de celda, que esté deter-
minado por un voltgje termodinamico méximo, cuan-
tificado por la ecuacién de Nernst, menos unas pérdi-
das 6hmicas debidas a la resistencia eléctrica de los
componentes de las celdas, y unas pérdidas cinéticas,
causadas por el hecho de que lavelocidad de las reac-
ciones electroquimicas que se verifican en las interfa-
ses electrodo/el ectrdlito tiene un valor finito.

Las pérdidas de voltaje son funcién de las caracteris-
ticas propias de los materiales con que estan construi-
dos los componentes de las celdas asi como de ciertos
pardmetros de operacién que también condicionan el
voltaje termodinamico.

El modelo estd basado en el calculo del voltaje de una
celda de referencia operando en condiciones estandar
sobre la que se aplican unos factores correctores cal-
culados en funcion de las condiciones reales de ope-
racion de las celdas simuladas.

L os principal es factores correctores que se han tenido
en cuentason los siguientes:

1. Utilizacion delos gases combustible y oxidante

El célculo de la composicion y caudal de los gases
combustibles y oxidantes a salida de la pila requiere
la obtencion del balance de materia, el cual sebasaen
las reacciones el ectroquimicas que se producen en los
electrodos y los equilibrios quimicos que se mantie-
nen en el gas combustible.

L as reacciones el ectroquimicas que tienen lugar en la
celdasedividen en:

- Semirreaccion catodica:

1/2 O, + CO,(cétodo) = CO5*
- Semirreaccion anédica:
H, + COs% = CO,(anodo) + H,0

La cantidad de especies consumidas y producidas por
unidad de tiempo es funcion de la intensidad de -
rriente.

Los elementos que constituyen el gas combustible
mantienen €l equilibrio de la reaccién de cambio
quimico, segun se indico al comienzo de este aparta-
do. Es habitual que tras el célculo de las compaosicio-
nes de salida de los gases debidas a las reacciones
electroquimicas sea necesario regjustarlas para que
cumplan las condiciones de equilibrio.

Con la informacién obtenida es posible conocer los
caudal es masicos de los elementos activos a la salida
de las celdas y con €ellas calcular la utilizacién y por
lo tanto cuantificar las pérdidas €léctricas correspon-
dientes.

2. Presionesde operacion.

El célculo de las presiones de operacion de los gases
oxidante y reductor se realiza a partir de los valores
de caudal mésico obtenidos en el balance de materia
y del célculo delas pérdidas de presion entre la entra-
day lasalidade la pila. Dichas pérdidas estan condi-
cionadas por €l recorrido efectuado por los gases al
circular por los compartimentos catédicos y anddicos
de cada celda.

3. Temperaturas delos gasesy la pila.

El clculo de las temperaturas de los gases ala salida
de la pila asi como de la temperatura de la pila exige
la realizacion del balance dinamico de calor. Dicho
balance se fundamenta en:

- El célculo de las variaciones de entalpia de los
gases combustible y oxidante entre la entrada y
la salida, teniendo en cuenta la entalpia de for-
macion de los productos de reaccion y la ental-
piade lareaccion de cambio quimico.

- El célculo del calor producido en el conjunto
electrodos/matriz debido a paso de la corriente
eléctrica por un medioresistivo (efecto Joule).

- Latransferencia de calor desde el separador y €l
conjunto electrodos/matriz hacia los gases com-
bustible y oxidante.

En la figura nimero 11 puede verse un modelo del
médulo de la pila de combustible.

C211-5



2 Reunioén de Usuarios de EcosimPro, UNED, Madrid, 24-25 Febrero 2003

Por dltimo, en las figuras 12 a 16, ambas inclusive
pueden verse resultados de un experimento consis-
tente en subida de carga, después del acondiciona-
miento entre circuito abierto y plena carga, en escalo-
nes del 10%.

4. CONCLUSIONES

L os model os de simulacién reproducen correctamente
el comportamiento real de todos los pardmetros rele-
vantes de | os sistemas.

Los modelos resultantes permiten un estudio f&cil y
rapido de la respuesta de los sistemas durante las
fases criticas de operacion, asi como el andlisis del
impacto y de las interacciones posibles con otros
sistemas afectados.
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FIGURA 4: POTENCIA DEMANDADA EN FUNCION DEL TIEMPO
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FIGURA 5: AGUA PRODUCIDA EN LA PILA'Y AGUA SEPARADA EN LA MEMBRANA, EN EL
TRANSITORIO DE LA FIGURA NUMERO 4.
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FIGURA 6: TEMPERATURA DE ENTRADA Y DE SALIDA DEL CALENTADOR, PARA EL TRANSITO-
RIO DE LA FIGURA 4.
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FIGURA 7: MODELO DE LA PLANTA EXPERIMENTAL DE CELDAS DE COMBUSTIBLE DE SAN

AGUSTIN DE GUADALIX.
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FIGURA 8: MODELO DEL LAZO DEL ANODO DE LA PLANTA EXPERIMENTAL DE CELDAS DE
COMBUSTIBLE DE SAN AGUSTIN DE GUADALIX.
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FIGURA 9: MODELO DEL LAZO DEL CATODO DE LA PLANTA EXPERIMENTAL DE CELDAS DE
COMBUSTIBLE DE SAN AGUSTIN DE GUADALIX.
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FIGURA 10: MODELO DEL LAZO DE PURGAS DE LA PLANTA EXPERIMENTAL DE CELDAS DE
COMBUSTIBLE DE SAN AGUSTIN DE GUADALIX.
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FIGURA 11: MODELO DE LA CELDA DE COM BUSTIBLE.
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FIGURA 12: TEMPERATURAS DE SALIDA DE OXIDANTE, DE SALIDA DE COMBUSTIBLE, DE SE-
PARADOR Y DE TEJA EN TRANSITORIO DE SUBIDA DE POTENCIA.
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FIGURA 13: UTILIZACION DE H, EN TRANSITORIO DE SUBIDA DE POTENCIA.
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FIGURA 14: VOLTAJE EN FUNCION DE LA DENSIDAD DE CORRIENTE.
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FIGURA 16: CAUDALES DE ENTRADA Y SALIDA EN TRANSITORIO DE SUBIDA DE POTENCIA.
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