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Abstrakt

Tato dizertacna praca sa venuje modelovaniu a simuldcidm palivovych ¢lankov
s membranou prepuistajicou protény (PEMFC) pomocou Computational Fluid
Dynamics (CFD). PEMFC predstavuji perspektivny bezemisny zdroj energie, pricom
ich efektivny ndvrh vyzaduje porozumenie komplexnym fyzikdlnym dejom. Cielom
préce je vytvorit a overit metodiky tvorby vypoctovej siete a simuléacie klticovych
dejov v PEMFC. Stcastou riesenia je citlivostnd analyza hustoty siete, porovnanie
vplyvu modelovych rovnic a analyza vplyvu réznych geometrickych konfigurécii
plynovych kandlikov. Metodiky st nasledne overené na vlastnom névrhu alternativnej
geometrie. Vysledky potvrdzuji vyznam vhodnej volby modelov a geometrie pre
presnost simulacii a zaroven preukazuju prenositelnost navrhnutych pristupov na
rozne konfiguracie PEMFEC.
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Uvod

Této dizertacna praca sa zaobera komplexnym modelovanim a simuldciou palivovych
¢lankov s membranou prepustajicou protény (PEMFC) pomocou Computational
Fluid Dynamics (CFD). Palivové élanky predstavuji z hladiska ekolégie perspektivny
bezemisny zdroj energie a st stcastou celosvetovych snah o dekarbonizaciu energetiky
a dopravy. Aj ked existuje viacero typov palivovych ¢lankov, vSetky pracuji na
rovnakom principe, premienaji chemickt energiu paliva na elektrickd energiu. Tato
praca sa zameriava na typ PEMFC, ktory sa v sticasnosti javi ako najvhodnejsi pre
mobilné aplikacie, najmé v oblasti elektromobility. V tejto oblasti moéze PEMFC
nahradif konvenc¢né spalovacie motory a zaroven eliminovat potrebu nadmerne velkych
batériovych systémov v elektromobiloch.

Funkcia PEMFC zavisi od spravneho fungovania vsetkych jeho podsystémov vra-
tane dodavky paliva, okyslicovadla a chladenia. Deje prebiehajice vo vnutri PEMFC
st vysoko komplexné, kedze st ovplyvnované termodynamickymi, elektrochemic-
kymi aj transportnymi dejmi. Kazdy z tychto dejov spada do inej oblasti fyziky
¢i chémie, no predsa su vzdjomne previazané. Ich spravne zachytenie a popis st
kltcové pre navrh a bezpecénu prevadzku systémov s PEMFC. Pre tento ucel sluzi
modelovanie, teda popis spravania sa redlneho systému bud fyzickym modelom (napr.
zmensenou konstrukciou), alebo matematickym modelom zalozenym najcastejsie na
diferencidlnych rovniciach. Vzhladom na zlozZitost systémov je analytické riesenie
matematickych modelov ¢asto nemozné, preto sa vyuzivaji numerické metddy, ktoré
umoznuju ziskat priblizné, no pre inziniersku prax dostatoc¢ne spolahlivé vysledky.
Ich rieSenim formou simuldcie je mozné znizit nédklady, urychlit vyvoj a minimalizovat
mnozstvo pouzitych materidlov. Pre dlohy pradenia, pod ktoré spadé aj prevadzka
PEMFC, sa s velkou vyhodou vyuziva numerickd metéda konec¢nych objemov, ktora
sa implementuje pomocou CFD.

Hlavnym cielom predkladanej dizertacnej prace je vytvorit metodiky modelova-
nia PEMFC a overit ich pomocou numerickych simuldcii realizovanych v prostredi
ANSYS Fluent. Tato praca sa primarne sustreduje na kvalitné vytvorenie vypocto-
vej siete, naslednu spolahlivi simulédciu kltucovych fyzikdlno-chemickych procesov
prebiehajicich v PEMFC a napokon na analyzu pripadovych $tadii v zavislosti
od uvazovanych modelovych rovnic. Vyznamnou stcastou je aj analyza vplyvu
roznych geometrii plynovych kandalikov na priidenie a tcinnost systému. V praci
s simulované standardné aj alternativne typy kandlikov, pricom autor navrhol aj
vlastnt konfiguraciu geometrie s ciefom overit robustnost a prenositelnost vytvorenej

metodiky.



1 PEM palivové ¢lanky (PEMFC)

Palivové clanky predstavuju technolégiu spdjajicu réznorodé javy, vyzadujicu
vyskum v oblastiach ako elektrochémia, multifyzika a materidlova technolégia [1].

Ocakava sa, ze PEMFC budu coraz vyznamnejsim zdrojom energie v réznych
aplikédcidch, vratane mobility a prenosnych zariadeni, s uplatnenim aj v kozmonautike
¢i ndmornictve. Hlavnou prekazkou ich sSir§ieho nasadenia je vysokd cena spdsobend
drahymi materidlmi, ako je platina. Pre dopravu je klicova aj infrastruktira, ktorej

vybudovanie je technologicky a finan¢ne pomerne niro¢ny proces [2, 3].

1.1 Princip PEMFC

Princip palivovych ¢lankov spociva v premene chemickej energie dvoch reaktan-
tov (palivo a okyslicovadlo) na elektrickd energiu [4], ¢o je zobrazené na Obr. 1.
Systém vyzaduje kontinudlny prisun vstupov, pricom dochadza k redoxnej reakcii na
molekuldrnej trovni, kde elektrény z paliva vytvaraju prad a z oxidovaného paliva a

okyslicovadla vznikd voda a uvoliiuje sa teplo [5].

Elektricky prud

—M 1

Vodik Kyslik
(palivo)

(okysli¢ovadlo)

Katédova
strana

Anddova
strana

(nespotrebovany)

Membrana

Obr. 1: Princip vodikového palivového ¢lanku

Tato prica sa zameriava na PEMFC (Proton Exchange Membrane Fuel Cell),
ktorych jadro tvori anéda, katéda a membrana. Na anéde prebieha oxidacia paliva

a uvolnené elektrény prechddzaji vonkajsim obvodom na katédu, kde prebieha



redukcia okyslicovadla a tvorba vody. Elektrolyt prepusta len kladné castice, teda
protény. Uplatnenie maji v elektromobilite, elektrarnach ¢ kozmonautike [4-6].
Komponenty PEMFC st schematicky znazornené na Obr. 2, kde je vidiet symet-
rické usporiadanie okolo centralnej membrany. Bipolarne dosky sa budt oznacovat
ako BPP, vrstvy diftizie plynu ako GDL a katalytické vrstvy ako Kat. Oznacenie A

alebo C za komponentom bude symbolizovat andédovi alebo katédovi cast.

Tesniaca

vrstva .
Vygravirovany Katalyticka

kanalik vrstva
Membrana

Bipolarna Zakonc¢ovacia

Obr. 2: Komponenty PEM palivového ¢lanku

1.2 Deje v PEMFC

Deje v PEMFC st komplexné a previazané fyzikalne a chemické zakony, ktoré si

zakladom ich fungovania. Rozdelif sa dajui na tri hlavné oblasti:

o Termodynamické deje: Termodynamika opisuje premenu energie [7]. Kedze
PEMFC transformuji chemickt energiu na elektricki, termodynamika je
kIicova pre pochopenie ich ¢innosti a teoretickych ¢i prevadzkovych limitov.

e FElektrochemické deje: Reakénd kinetika sa zaoberd dynamikou elektrochemic-
kych procesov. V PEMFC dochadza k prenosu elektrénov medzi povrchom
elektrédy a reaktantom, ¢o vytvara elektricky prud [8].

o Transportné deje: Pre nepretrzitii produkciu elektrickej energie st nevyhnutné
transportné procesy. Vyzaduju neustdle prividzanie reaktantov do PEMFC a

presun elektrickych ndbojov cez vonkajsi obvod spat do systému [8].

1.3 Modelovanie PEMFC a ich dejov

Modelovanie v inzinierskom kontexte predstavuje matematicky popis reality,
pricom jeho pocitacové riesenie sa nazyva simulacia. Tento pristup je klicovy pre
usporu nékladov a casu, ako aj zvysenie bezpecnosti pri vyvoji. Vyzaduje vsak hlboké

pochopenie fyzikalnych javov a simula¢nych nastrojov.



V kontexte PEMFC je modelovanie nevyhnutné pre vyskum a vyvoj, pretoze
poméha pochopit fyzikdlno-chemické procesy. Proces za¢ina definovanim relevant-
nych tcinkov okolia na systém a ich matematickym opisom, najcastejSie pomocou
parcidlnych diferencidlnych rovnic, ako si Navier-Stokesove rovnice [9]. Pre ich rie-
Senie sa vyuzivaji numerické metédy (simuldcie). Po simuldcii nasleduje validacia
porovnanim s experimentdlnymi ddtami a verifikdcia vypoctu [6].

Modelovanie PEMFC mozno realizovat na roznych trovniach [10]: bud na sys-
témovej drovni, kde sa skiima interakcia jednotlivych blokov prostrednictvom ich
vstupov a vystupov, alebo na detailnej irovni, ktord sa zameriava na zachytenie
priestorového rozlozenia fyzikalnych parametrov vnutri systému. V oboch pripadoch
je cielom matematického modelovania vykonat jeho simulaciu.

Zakladom kazdej CFD simulécie je stuistava parcidlnych diferencidlnych rovnic
(PDE), ktoré vyjadruji zakony zachovania hmotnosti, hybnosti a energie v prudiacom
médiu. Pomocou metédy konecnych objemov sa tieto rovnice prepisu do integralnej
formy, ktora sa nasledne diskretizuje a prevedie na sustavu algebraickych rovnic

vhodnii pre numerické riesenie na pocitaci.

1.4 Sucasny stav a vyzvy

Modelovanie PEMFC zohrava doélezitt dlohu pri vyvoji nizkoemisnych energetic-
kych systémov. Hoci simulacie podporuji navrh a optimalizaciu v tejto rozvijajicej
sa oblasti, viaceré vyzvy pretrvavaju [11].

Hlavné problémy zahinaji nepresné modelovanie poklesu napétia pri vysokych
pridovych hustotdch [12, 13], absenciu systematického porovnavania so experimentél-
nymi ddtami [14] a nedostato¢né diagnostické analyzy vykonnosti pomocou CFD [11,
15, 16]. Vacsina vyskumu sa ststreduje na standardné PEMFC, s mensim zadujmom
o reverzibilné ¢lanky [17, 18].

Vyznamnou prilezitostou je aplikacia umelej inteligencie na zrychlenie simulécii a
automatizdciu porovnavania dat [11, 19]. Rastie aj trend digitdlnych dvojéiat, ktoré
integruju simuldcie s fyzickymi systémami pre Priemysel 4.0 [20-23].

Zdokonalovanie modelov a simulacii PEMFC je nevyhnutné. CFD simulécie
umoznuju optimalizdciu geometrie, materidlov a distribtcie reaktantov, ¢o je klucové
pre vykon a zivotnost. Budicnost smeruje ku kombinéacii systémovych a CFD simulécii
pre tvorbu digitédlnych dvoj¢iat. Na to je vSak nevyhnutné najskor dokoncit proces
vyvoja CFD simula¢nych néstrojov pre oblast PEMFC, aby sa jasne a spolahlivo

dosahovali relevantné vysledky, k comu ma prispiet aj tato praca.



2 Realizacia prace

Tato kapitola dokumentuje prakticka cast prace, ktora aplikuje teoretické po-

znatky na rozvoj metodik CFD simulacii PEMFC, teda splnenie vyskumnych cielov.

2.1 Definovanie cielov dizertacnej prace

Efektivne stanovenie cielov dizertacnej prace vyzaduje pochopenie komplexnosti
CFD simulacii PEMFC, ktoré st naroc¢nejsie nez konvencéné CFD simulacie. Zaciatoc-
nici musia ovladat principy PEMFC, ich komponenty, termodynamiku, elektrochémiu
a transport latok, ako aj proces na pozadi CFD pre spolahlivé vysledky. Vzhladom
na vziajomné prepojenie fyzikalnych domén st CFD simuldcie PEMFC mimoriadne
citlivé, pricom spravna tvorba siete a aktivovanie dejov v spravnom poradi su kritické.

Na zéklade tychto tvah st ako prinosy definované Styri hlavné ciele:

Vytvorenie metodiky tvorby vypoctovej siete.
Vytvorenie metodiky simulovania klticovych dejov.

Analyza vplyvu modelovych rovnic na kvalitu vysledkov.

W=

Overenie funkénosti prvej a druhej metodiky simuldciou nového, vlastne navr-
hnutého plynového kanélika.

Tieto hlavné ciele budu sprevadzané cCiastkovymi cielmi:

o Citlivostna analyza hustoty prvkov.

e Analyza iného typu zauzivaného plynového kandlika.

e Névrh a analyza vlastného typu plynového kandlika (tento ciel slizi iba na

overenie univerzilnosti navrhnutych metodik).

Této préaca prispieva k zvladnutiu a rozvoju CFD simuldcii PEMFC univerzalnym
postupom pre rozne geometrie kandlikov a novym pristupom k analyze vplyvu
modelovych dejov. Simulacie boli vykonané v programe ANSYS 2025 R1, na hardvéri:

o Procesor: Intel(R) Core(TM) i7-4820K CPU @ 3.70 GHz

o Opera¢nd pamit (RAM): 48 GB

e Typ systému: 64-bitovy operacny systém, procesor typu x64

2.2 Metodika tvorby vypoctovej siete

Geometria bola vytvorend v ANSYS Design Modeler a siet v ICEM CFD, ktory
umoznuje detailni kontrolu a tvorbu presnych struktirovanych hexahedralnych sieti
vhodnych pre PEMFC. Sietovanie prebieha hierarchicky (geometria—bloky-siet) a
vyzaduje realistické proporcie, samostatné telesa, pomenovanie, zdieland topoldgiu a

spravne okrajové podmienky. Obr. 3 zobrazuje finalny model s prediZenymi vstupmi,



vystupmi a vrstvami. Rozmery (v mm): Sirka a dizka PEMFC (50,6), vyska (8,9),
Sirka kandlika (2,15), dizka vstupov (10).

Sokyslicovadla

o
/

Bipolarna
doskaA

kanalik A okyslicovadla

Kat vrstva C
GDLC

Membrana
MPLC

Kat vrstvaA
MPLA
GDLA

Obr. 3: Zakladna geometria modelu PEMFC s odkrytou BPP C

Kvalita vypoctovej siete zdsadne ovplyvnuje presnost, stabilitu a cas simulécie.
Medzi hlavné ukazovatele patri skosenie (odchylka prvku od idedlu, idedlne 0),
jakobidn (deformécia prvku, zdporné hodnoty st nestabilné), ortogonalita (idedlne 1,
problém pri hodnote blizkej 0 — dolezita pri MKO) a pomer stran (¢im nizsi, tym
lepsie - vyssi je pripustny len pri dobrej ortogonalite a plynulosti siete).

Skusenosti ukazali, ze ortogonalita je pri PEMFC klicova, najmé pri zakrivenych
geometridch, kde pomaha funkcia O-grid. Aj pri vySsom pomere stran zostdva
siet stabilnd, ak je ortogonalita kvalitna. Preto bola tvorba siete zamerand na jej
maximalizaciu, co sa ukazalo ako zdsadné pre presnost a konvergenciu simulacii.
Metodika tvorby siete:

1. Rozdelenie prvotného bloku: Prvotny blok sa rozdeli na mensie podla jednotli-

vych komponentov PEMFC modelu (Obr. 4).
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Obr. 4: Rozdelenie prvotného bloku na mensie podla komponentov

2. Asociacia 0D prvkov: Pomocou funkcie associate sa priradia vertexy blokov k

priestorovym polohdm bodov (Obr. 5).

Vietky hrany
/ stzatial

/ 2

/nezarovnané

Obr. 5: Asociécia vertexov blokov s bodmi geometrie, detail MEA

3. Zarovnanie hréan: Pomocou funkcie align vertices sa hrany rozdelenych blokov

zarovnaju do rovin (Obr. 6).

| V4 ‘ /
p |/ p
/ '1// ///
// ¥
/'/ #

l\ V§e;kﬂ/ hranysd

/ =— zarovnané podla
] asociovanych vertexov

Obr. 6: Zarovnanie hran podla napolohovanych vertex-ov, detail MEA

4. Odstranenie nadbyto¢nych blokov: Systém mdze obsahovat nadbytocné bloky
(napr. pri predizenych kandloch, Obr. 7).

5. Priradenie blokov ku geom. partom: Pre spravnu identifikaciu oblasti v CFD
softvéri je klicové priradit bloky k zodpovedajicim geometrickym partom
PEMFC (Obr. 8).
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Obr. 8: Priradenie blokov k definovanym geometrickym partom

6. Asocidcia ostatnych prvkov: Asocidcia vsetkych prvkov nie je vzdy nutné, ale
asocidcia ploch kandlikov, BPP a GDL je (Obr. 9).

Obr. 9: Detail rozhrani medzi plynovym kanalikom, GDL a BPP

7. Predpriprava siete (pre-mesh): Pre-mesh bude transformovany na findlnu siet.

TAato faza zahflia siefovanie blokov s detailnou kontrolou (Obr. 10).

12



Obr. 10: Ukéazka pre-meshu jednotlivych blokov aj s detailom

8. Transformécia pre-meshu na findlnu siet: Findlnym krokom je transformécia
pre-meshu na vyslednu siet (vid Obr. 11). Po dokonéeni sa vykond kontrola

priradenia konec¢nych objemov a kvality siete, ndsledne export do Fluentu.

Obr. 11: Finalna siet modelu PEMFC pre export do Fluentu

Navrhnutd metodika predstavuje spolahlivy a systematicky pristup k tvorbe
kvalitnej vypoctovej siete pre CFD simuldcie PEMFC. Sluzi ako jeden z hlavnych
vystupov prace. Metodika je zhrnutd na Obr. 12.

Rozdelenie Zarovnanie Odstranenie
prvotného hran nadbytocnych
bloku blokov

Transformacia Predpriprava
pre-meshu na siete (pre-
finalnu siet mesh)

Obr. 12: Zosumarizovany proces tvorby vypoctovej siete
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2.3 Metodika simulovania klticovych dejov

Druhou a pravdepodobne najviac¢sou vyzvou pre novych zaujemcov o problematiku
CFD simulécii PEMFC je dosiahnutie konvergovaného stavu riesenia, ktory by
vierohodne zachytaval deje v PEMFC.

2.3.1 Referenc¢ny prevadzkovy stav PEMFC

Referencny stav PEMFC v tejto praci predstavuje model so aktivovanymi vSet-
kymi dolezitymi rovnicami okrem prechodu dusika a anizotropnej vodivosti v GD-
L/MPL, ktorych vplyv je zanedbatelny. Pouzité st standardné materidlové vlastnosti
z kniznice PEMFC modulu. Nizsie st uvedené rovnice a ich skratky pre lepsiu
orientaciu v texte:

« Jouleovo teplo (Joule heating), JH

o Reakény ohrev (Reaction heating), RH

o Elektrochemické zdroje (Electrochemistry sources), ES

o Tepelne zavisld referen¢énd vymennd priadova hustota (Temperature Dependent

Jref), TDJ

o Viaczlozkova diftizia (Multicomponent Diffusion), MD

e Kvapalnd fdza (Liquid Phase), LP

o Vypocdet kvapaliny v kandloch (Compute Liquid in Channels), CLIC

o Pouzitie poléldnkovych potencidlov (Use Half-Cell Potentials), UHP

o Katédovy Casticovy model (Cathode Particle Model), CPM

o Rychlost Butler-Volmerovej rovnice (Butler-Volmer Rate), BVR

e Zahrnutie dynamického tlaku (Include Dynamic Head), IDH

o Knudsenova difizia (Knudsen Diffusion), KD

o Efektivna proténova vodivost v MEA (Effective P-Cond. in MEA), EPC

e Prechod dusika (N2 Crossover), NC

o Anizotropnd elektrickd vodivost v GDL/MPL (Anisotropic E-Cond. in GD-

L/MPL), AEGM

2.3.2 Problematika konvergencie riesenia

Simuldcia PEMFC je naro¢né pre stibeh transportnych, termodynamickych a
elektrochemickych javov. Stabilnd konvergencia si vyzaduje spravne poradie aktivacie
rovnic a vhodné podrelaxacné faktory (URF). Odporica sa URF = 1 pre hlavné
veli¢iny (vodik, kyslik, voda, energia, elektricky a proténovy potencidl). Této préca

pontka aktudlnejsi a efektivnejsi postup konvergencie oproti literatiire. Hoci bez
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experimentu, vysledky boli overené porovnanim polarizacnych kriviek s publikovanymi
datami [24-29].

Numerické konvergencia bola sledovand cez rezidua, ktoré umoznuju kontrolované
aktivovanie rovnic pre stabilné riesenie. VsSetky simulédcie boli monitorované ich
vyvojom, pricom divergencia (narast/kolisanie) signalizovala potrebu tpravy siete
alebo okrajovych podmienok. Obr. 13 ilustruje patfazovy pristup, ktory tvori zdklad

tejto prace a je plne reprodukovatelny.
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Obr. 13: Konvergentny priebeh — zvysovanie URF a aktivovanie rovnic

Fazy postupu su:

o Féaza A — RieSenie len rovnic pridenia (pri 1 V) pre stabilizdciu transportného

pola.

o Féza B — Aktivovanie modelovych rovnic (napr. transport vodika, elektrické

potencidly) s URF 0,9 pre zniZenie vypoétovej komplikovanosti.

e Faza C — Zvysenie URF na 0,95 pre rychlejsiu konvergenciu.

e Faza D — Nastavenie URF na 1 pre maximéalnu presnost.

e Faza E — ZniZenie napétia na 0,9 V pre ziskanie novej prevadzkovej charakte-

ristiky PEMFC.

V module PEMFC v ANSYS Fluent sa UDS pouzivaji na vypocet doplnko-
vych veli¢in: proténovy potencidl (UDS-1), kapilarny tlak (UDS-2), obsah vody v
membrane (UDS-3) a koncentricia kvapalnej vody v kandloch (UDS-4). UDS-2 sa
Casto nezobrazuje pre svoje nizke hodnoty a numerické fluktuécie. Stabilita simula-
cie sa sledovala pomocou rezidui, tlakového profilu v kandlikoch a teploty v MEA.

Konvergencia hlavnych rezidui naznacuje aj stabilitu tychto veli¢in.
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2.3.3 Navrh metodiky simulovania kIic¢ovych dejov

Navrhovana metodika v tejto praci sa snazi vytipovat najrychlejsi a najjednoduchsi
postup pre konvergenciu referencného stavu PEMFC. Je zalozend na testovani a
osvedcenych postupoch na napravu divergencie, ¢im Setri ¢as pri stabilnom vypocte
a zaroven poskytuje rozsiahle tipy na riesenie problémov. Pocty iteracii su orientacné,
pretoze zavisia od specifik modelu a odkazuji sa na fazy konvergencie z Obr. 13.

V spisanej podobe mozno kroky metodiky vidiet nasledovne:

1. Nastavte napatie PEMFC na vysoku hodnotu (napr. 1 V) a deaktivujte cely
modul PEMFC. Spustite iba zdkladné rovnice prudenia, priblizne na 100
iterdcii (Féza A).

2. Aktivujte Iubovolné modelové rovnice, no znizte spoloéné URF na hodnotu
0,9, priblizne na 100 iteraci{ (Faza B).

3. Pri tych istych aktivovanych rovniciach prejdite na hodnotu URF 0,95, priblizne
na 100 iterdcii (Faza C).

4. Pri tych istych aktivovanych rovniciach prejdite na hodnotu URF 1 a pokracujte
vo vypocte na viac ako 100 iterdcii, kym sa nedosiahne konvergencia (Féza D).

5. S malym krokom (napr. 0,1 V) postupne znizujte napétie, pricom URF zostava
nastavené na 1, aby sa pokryla celd polarizacnd krivka. Pre kazdy krok napétia
vykonajte aspon 100 iterdcii (Féza E).

o Tip na ndpravu divergencie: Ak dojde k divergencii, skiiste simulovat dané
napétie opat s nizsim URF, castokrat staci URF 0,98, ak nie prejdite na este
nizsie URF, a postupne ho zvysujte na 1. Pripadne odsimulujte medzikrok
napitia (napriklad znizte iba o 0,05 V). Ak ani tieto pristupy nepomozu, je
potrebné deaktivovat rovnice, ktoré z pohladu vypoctovej naroc¢nosti silne
ovplyvnuji konvergenciu, napr. niektoré z rovnic: JH, RH, ES, LP, CLIC, IDH.
V pripade pretrvavajucej divergencie mozete vypnut aj iné rovnice, pripadne
tento pristup skombinovat so skokovym zniZzenim a postupnym navysovanim
URF.

Hlavnym vystupom tejto podkapitoly, a teda splnenim jedného z nosnych cielov
prace, je metodika, ktora bola vyssie popisand a ktora je spracovand vo forme
vyvojového diagramu na Obr. 14, ako byva zvykom aj pri inych pracach skiimajicich
metodiky simulovania PEMFC [29-32].
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Obr. 14: Vyvojovy diagram metodiky simulovania dejov v PEMFC

2.4 Citlivostna analyza hustoty prvkov v modeli

Citlivostna analyza hustoty prvkov hladd kompromis medzi kvalitou siete a
vypoctovou naroc¢nostou pre spolahlivé vysledky s miniméalnym ¢asom. Testovany
bol zjednoduseny PEMFC model s priamym kanélikom.

Najlepsia siet mala 8 prvkov po vyske membrény a 3 po katalytickych vrstvach,
celkovo 91 204 prvkov a 67 612 uzlov, s vypoctom za 1:05 mintit a max. pomerom
stran 114,367, ¢o sa ukédzalo ako spolahlivé. Vysledna siet (obr. 15) slazi ako zdklad
pre cely PEMFC model.

Obr. 15: Zobrazenie zakladu siete pouzitej pre simulacie celého modelu

17



2.5 Analyza vplyvu modelovych rovnic na kvalitu vysledkov

Tato cast aplikuje predchadzajice metodiky na analyzu pripadovych studii ser-
pentinového PEMFC so zohladnenim vplyvu réznych modelovych rovnic. Referenc¢né
studia ,,ALL“ obsahuje vSetky rovnice okrem NC a AEGM, ostatné pripadové studie
vynechavaji vybrané rovnice, pricom ostatné referenc¢né zostavaju aktivne.

Simulacie prebiehali v ANSYS Fluent v rezime 3DDP (trojrozmerny model s
dvojitou presnostou) s 6 CPU jadrami, v ustdlenom stave, s lamindrnym modelom
pridenia, Species Transport Modelom (transport zmesi plynov), rieSenim rovnice
energie a jednoduchym Pressure-Velocity Coupling (SIMPLE) pre prepojenie tlaku a
rychlosti. Diskretizacia bola First Order Upwind. Podmienky st uvedené v Tab. 1.

Tabulka 1: Prevadzkové a pociatocné podmienky pre simulacie PEMFC

Parameter J Hodnota
Referenénd prudova hustota 1,5 A/cm?
Referen¢na plocha membrany 25,6 cm?
Anédova relativna vlhkost 40 %

Katodova relativna vlhkost 45 %
Anédovy/Katédovy/Operacny tlak 175000 Pa
Anddové stechiometria Ho 2

Katoda stechiometria O9 3

Teplota steny A a C terminalu 70 °C (343,15 K)
Anédovy hmotnostny tok 1,3443e-06 kg/s
Anédovy hmotnostny zlomok Hy 0,6

Anédovy hmotnostny zlomok HoO 0,4

Katédovy hmotnostny tok na vstupe | 4,3211e-05 kg/s
Katédovy hmotnostny zlomok HoO 0,05

Katodovy hmotnostny zlomok O, 0,22
Anédovy/katédovy vystup Atmosféricky tlak

Pre porovnatelnost simulédcii sa pouzivaji rovnaké podmienky a Standardné
inicializécia s teplotou podla okrajov. Geometria serpentinovych kanalikov méa siet
s 1 157 216 prvkami a 887 592 uzlami, vratane 8 prvkov cez membranu a 3 v

katalytickych vrstvach, max. pomer stran dosahuje 127.
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2.5.1 Vplyv vsetkych rovnic (referenc¢ny stav)

Tabulka 2 sumarizuje vysledky referen¢ného stavu, kde pokles napéatia U z 1 V na
0,3 V vedie k narastu pruadovej hustoty j, v stlade s ocakdvanim. Prakticky zhodné
hodnoty anddovej (ja) a katdédovej (jo) priudovej hustoty potvrdzujii numericki
stabilitu a vyrovnany elektrochemicky chod, s rasticim poctom iteracii pri nizsich
napétiach. Vysledky vykazuju fyzikalnu konzistenciu a stabilitu modelu, verného
prevadzke redlneho PEMFC, ¢o je graficky znazornené na Obr. 16.
Tabulka 2: ALL EQ

U [V] | ja [A/em?] | jo [A/em?] | j [A/cm?] | Tterdcie [-]
1,0 0,023289 0,023289 0,023289 100
0,9 0,13994 0,13994 0,13994 100
0,8 0,393702 0,393861 0,3937815 100
0,7 0,85699 0,856902 0,856946 150
0,6 1,257094 1,256801 1,2569475 100
0,5 1,412702 1,415138 1,41392 300
04 | 1426339 | 1441395 | 1433867 200
03 | 1433268 | 1464966 | 1449117 200

Polariza¢né krivka ALL EQ

1F .
= 08f -
= 0.6 |
0.4 -

| | | | | | |

|
0 02 04 06 08 1 12 14
j [A/em?]

Obr. 16: Polarizac¢né krivka referenc¢ného stavu

Tabulky 3, 4 a 5 uvddzaju hodnoty vybranych fyzikdlnych veli¢in.

Priemerné absolitna hodnota pridovej hustoty stipa s klesajicim napétim, co je
désledkom vyssej elektrickej zataze. Z hodnoty priblizne 253 A/m? pri 1 V stiipne na
9327 A/m? pri 0,7 V a dosiahne az 23 703 A/m? pri 0,4 V. Tento vyvoj odzrkadluje
bezni prevadzku PEMFC. Clinok pracuje efektivnejsie z pohladu vystupného vykonu,

no zaroven narastaju aj straty a teplotné zatazenie.
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Tabulka 3: ALL EQ, 1V

Oblast Abs.|Staticka| Reakény|Ohmicky|Staticky| Hmot. Hmot. Hmot.|El.-chem.
hodnota j| teplota zdroj zdroj tlak| zlomok| zlomok| zlomok| prepitie

[A/m?2] [K]| [W/m3]| [W/m3] [Pa]|vody [-]|vodika [-]|kyslika [-] v]

Kat. A 113,8715| 343,1552|70421,762| 7844,512 18,646 0,413 0,587 0 0,003
Kat. C 116,053 343,156|7491035,8| 7723,672| 328,636 0,0509 0 0,218 -0,192
Kanal A 3,91E-24| 343,154 0 0 18,448 0,41 0,59 0 0
Kanal C 3,88E-24| 343,153 0 0| 328,0394| 0,0502 0 0,219 0
GDL A 428,128| 343,153 9] 46,919 18,548 0,412 0,588 0 0
GDL C 425,902| 343,153 9] 46,537 328,658 0,0506 0 0,219 0
MPL A 371,299 343,155 0 29,364 18,62 0,413 0,587 0 0
MPL C 368,703 343,156 0 29,443| 328,643 0,0507 0 0,219 0
BPP A 554,396 343,151 0 0,408 0 0 0 0 0
BPP C 554,394| 343,151 0 0,408 0 0 0 0 0
Mem. 232,893| 343,166 0| 25356,49 0 0 0 0 0
Priemer 253,216| 343,154|12587,705| 166,7145| 105,289 0,139 0,178 0,066 -0,0003

Tabulka 4: ALL EQ, 0,7 V

Oblast Abs.|Staticka| Reakény|Ohmicky|Staticky| Hmot. Hmot. Hmot.|El.-chem.
hodnota j| teplota zdroj zdroj tlak| zlomok zlomok zlomok| prepéitie

[A/m?] [K]| [W/m3]| [W/m3] [Pa]|vody [-]|vodika [-]|kyslika [-] v]

Kat. A 4130,898| 344,316 54157823|4744707,6 19,239 0,576 0,423 0 0,0626
Kat. C 4194,81| 344,385|3,56E4-08| 2754497| 330,132 0,119 0 0,127 -0,331
Kanal A| 1,45B-22| 343,512 0 o| 17,649 0,542 0,458 0 0
Kanal C 1,44E-22| 343,545 0 0| 330,151 0,067 0 0,198 0
GDL A 15789,699| 344,197 0| 64396,77 18,451 0,566 0,433 0 0
GDL C 15723,255| 344,239 0(63396,401| 330,487 0,096 0 0,136 0
MPL A 13686,07| 344,297 0(40887,725 18,922 0,575 0,424 0 0
MPL C 13608,251| 344,345 0]40440,226| 330,291 0,111 9] 0,138 0
BPP A 20421,746| 343,247 0 569,903 0 0 0 0 0
BPP C 20421,818| 343,248 0 560,025 0 0 0 0 0
Mem. 8570,499| 344,342 0| 12198917 0 0 0 0 0
Priemer 9326,699| 343,490(653949,98|83264,943| 105,708 0,187 0,137 0,058 -0,0005

Tabulka 5: ALL EQ, 0,4 V

Oblast Abs.|Staticka| Reakény|Ohmicky|Staticky| Hmot. Hmot. Hmot.|El.-chem.
hodnota j| teplota zdroj zdroj tlak| zlomok| zlomok| zlomok| prepitie

[A/m?2] [K]| [W/m3]| [W/m3] [Pa]|vody [-]|vodika [-]|kyslika [-] v]

Kat. A 6779,642| 346,400(1,15E4-08| 11943119 14,949 0,626 0,374 0 0,079
Kat. C 7311,734| 346,521|8,24E+408| 5658093| 329,538 0,154 9 0,170 -0,576
Kanal A 2,57E-22| 344,162 0 0 15,167 0,590 0,409 0 0
Kanal C 4,32E-22| 344,237 0 0 330,68 0,081 0 0,183 0
GDL A 27614,139| 346,089 0(197551,04 14,819 0,615 0,384 0 0
GDL C 50508,894| 346,174 0(723515,79( 330,605 0,122 0 0,171 0
MPL A 24393,586| 346,351 0(102945,09 14,903 0,622 0,376 0 0
MPL C 43703,279| 346,468 0(474734,52 329,97 0,141 0 0,18 0
BPP A 34025,029| 343,411 0| 1590,171 0 0 0 0 0
BPP C 71455,439| 343,419 0| 6892,363 0 0 0 0 0
Mem. 14292,939| 346,455 0| 27091495 0 0 0 0 0
Priemer | 23703,372| 344,099(1503977,5(213054,63| 105,034 0,206 0,122 0,052 -0,001

Staticka teplota mierne rastie s narastajicim priadom, pricom sa z hodnoty 343,15
K pri 1 V zvysuje na 343,49 K pri 0,7 V a dosahuje 344,1 K pri 0,4 V. Tento narast je
dosledkom vyssej produkcie tepla vo vnutri ¢lanku, najmé v katalytickych vrstvach
a membrane. Teplota ma vplyv napr. na rychlost reakcii ¢i vodivost membrany.

Reakény zdroj tepla, ktory reprezentuje mnozstvo tepla vzniknutého v dosledku

elektrochemickych reakcii, narastd vyrazne pri zvysujicom sa priade. Pri napéti 1
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V je jeho priemernd hodnota priblizne 12 567 W/m3, no pri 0,7 V uz dosahuje 653
950 W/m? a pri 0,4 V az 1 503 977 W/m?. Tento prudky narast koreluje s vysSou
intenzitou reakcii pri vicsej zatazi, ¢im sa zvysuje aj mnozstvo generovaného tepla.

Podobne aj ohmicky zdroj tepla, ktory stuvisi s odporom vodivych casti, narasté
s rastticou pridovou hustotou. Pri 1 V je na drovni 166,71 W/m?, pri 0,7 V dosahuje
83 265 W/m? a pri 0,4 V az 213 054 W/m?. Tento narast je spdsobeny najméi
zvysujucim sa napdtovym ubytkom na membrane a elektrodach pri vyssom pride.

Staticky tlak zostdva vo vSetkych pripadoch relativne konstantny, s miernym
poklesom pri vysSom priude. Pri 1 V je priemernd hodnota 105,29 Pa, pri 0,7 V stipa
na 105,7 Pa a pri 0,4 V klesd na 105 Pa. Tento pokles stuvisi s vySSou spotrebou
reaktantov a prudenim plynov, no ide o zanedbatelny rozdiel z hladiska funkcie,
kedze je cez okrajové podmienky predpisand rovnaka hodnota.

So znizujicim sa napéatim rastie hmotnostny zlomok vody (z 0,14 pri 1 V na
0,2 pri 0,4 V), éo naznacuje zvysend tvorbu a slabsie odstranovanie vody. Naopak,
hmotnostné zlomky vodika (z 0,178 na 0,123) a kyslika (z 0,07 na 0,052) klesaju v
désledku vyssej spotreby reaktantov pri intenzivnejsej reakcii a nizSom napéti.

V PEMFC simulécidch je stucet anodického a katédového elektrochemického
prepétia blizky nule, kedze ich hodnoty s priblizne rovnaké, no s opa¢nym znamien-
kom. Napriek tomu maju tieto jednotlivé prepéatia zdsadny vplyv na lokédlne reakéné
podmienky a celkovi tc¢innost ¢lanku. Najzaujimavejsie hodnoty z analyz vyssie st

vyobrazené pri 0,7 V, na Obr. 17 a 18, kde sa tieto tvrdenia potvrdzujai.

Static Temperature
[K]

343.14 343.49 44.54 344.89
343.3 4. \

344.72

Obr. 17: Priestorové rozlozenie teploty, serpentinové kanaliky
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Static Pressure
[Pa]

-4.93 127.92 . 526.47 659.32
61.49 194.35 7. 60.05 592.90

Obr. 18: Priestorové rozlozenie tlaku, serpentinové kanéliky

2.5.2 Pripadové studie

Vplyv pouzitia polélankovych potencidlov (UHP)

Vypnutie rovnice UHP, ktord popisuje vplyv reaktantov a produktov na pol-
¢lankové potencisly, vedie k skresleniu polariza¢nej krivky (Obr. 19). Zanedbanie
UHP spdésobuje nizsie hustoty pridu, najmé v aktivaénej a ohmickej oblasti, kde
rozdiel presahuje 100 %. To naznacuje, ze UHP je klucové pre zachytenie tychto

prevadzkovych oblasti.

T T T T T T
0 02 04 06 08 1 1.2 14 1.6

Obr. 19: Porovnanie pol. kriviek: ALL EQ — UHP a referenc¢né krivka
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Vplyv katédového Easticového modelu (CPM)

Katédovy casticovy model (CPM) zohladriuje odpor prenosu hmoty v mikro-
struktire katalytickych vrstiev. Ako ukazuje Obr. 20, jeho vplyv je klicovy, lebo sa
bez neho vyrazne skresluji vysledky pri prechode do oblasti koncentracnych strat,

¢im je modelovanie obmedzené iba na vysoké napitia.

!
.
*

02 T T T T T T T T T T
0 02 04 06 08 1 12 14 16 1.8 2

—eo— ALL EQ — CPM -+ Referen¢na krivka

Obr. 20: Porovnanie pol. kriviek: ALL EQ — CPM a referen¢né krivka

Vplyv zahrnutia dynamického tlaku (IDH)
Hoci tedria naznacuje vplyv dynamického tlaku na pridenie, polariza¢nd krivka
na Obr. 21 ukazuje, Ze jeho zanedbanie m4a pri malych PEMFC minimalny vplyv, ¢o

naznacuje moznost jeho vypnutia pre zjednodusenie simulacii.

| | | |
1, [
ﬁ0.8* -
Z06
S| i
0.4 |
02 T T

T T T T T T
0 02 04 06 0.8 1 1.2 14 1.6
—o— ALL EQ — IDH -+ Referen¢nd krivka

Obr. 21: Porovnanie pol. kriviek: ALL EQ — IDH a referencna krivka
Vplyv Knudsenovej difazie (KD)

Knudsenova diftzia je dolezité z teoretického hladiska, ked je strednd volna draha
molekul vacsia ako priemer pérov. Avsak, ako Obr. 22 demonstruje, pre malé PEMFC

so Standardnymi pérovitostami je jej vplyv zanedbatelny.
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T T T T T
0 02 04 06 0.8 1 1.2 14 1.6
—o— ALL EQ — KD -+ Referen¢nd krivka

Obr. 22: Porovnanie pol. kriviek: ALL EQ — KD a referen¢né krivka

Vplyv efektivnej proténovej vodivosti v MEA (EPC)

Teéria zdoraznuje, ze efektivna proténova vodivost v MEA je klicova pre tran-
sport proténov a ovplyviiuje ohmické straty. Ak sa zanedbd, ako ukazuje Obr. 23,
polarizacna krivka sa takmer nelisi od referenéného stavu. Pri mensich PEMFC
je teda mozné tuto rovnicu zanedbat a pocitat so zjednodusenymi predpokladmi

tortuozity a prenosu.

1 |
ﬁ0.8* =
Z06
S | i

0.4 =

02 T T

T T T T T T
0 02 04 06 0.8 1 1.2 14 1.6
—eo— ALL EQ — EPC -+ Referencné krivka

Obr. 23: Porovnanie pol. kriviek: ALL EQ — EPC a referen¢nd krivka

Vplyv rychlosti Butler-Volmerovej rovnice (BVR)

Vypnutie Butler-Volmerovej rovnice (rozsirenie Tafelovej rovnice) znemoziuje
konvergenciu vypoc¢tov v. PEMFC CFD simulacidch dokonca aj pri 1 V, ¢o je
najstabilnejsi stav. Preto neboli ziskané ziadne vysledky okrem zistenia, ze ide o

esencialnu rovnicu pre stabilitu simulacii.
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2.5.3 Zhodnotenie vplyvu modelovych rovnic

Komplexna analyza modelovych rovnic pre PEMFC CFD simulacie potvrdila,
ze referen¢ny model replikuje spravanie redlneho PEMFC. Pre kvalitné vysledky je
klticové zahrnit:

e Vplyv polélankovych potencidlov (UHP), pre presné modelovanie aktivac¢nej a

ohmickej oblasti.

o Vplyv katédového casticového modelu (CPM), pre korektny prenos hmoty v

katalytickych vrstvach pri vysokych pridovych hustotach.
 Butler-Volmerovu rovnicu (BVR), ako esencidlnu pre stabilitu.

Pri mensich PEMFC je mozné s opatrnostou zanedbaf vplyv:

o Zahrnutia dynamického tlaku (IDH), kvoli malym tlakovym zmendm.

o Knudsenovej difuzie (KD), ak st uvazované standardné péry.

o Efektivnej proténovej vodivosti v MEA (EPC), kedZe jej zjednodusSenie méa

minimalny dopad na vysledky.

2.6 Vplyv geometrickych konfiguracii PEMFC

Vplyv mikroporéznej vrstvy

Prva stidia analyzuje PEMFC bez MPL vrstvy. Upravend geometria je totozné
s referenc¢nou, iba mé odobrati MPL vrstvu. Sief ma taktiez rovnaky charakter. Po
teoretickej stranke, vynechanie MPL vrstvy méa viest k nepresnému modelovaniu
distribtcie vody, plynov a pridu. Ako ukazuje Obr. 24, absencia MPL sposobuje vy-
razné rozdiely v polarizacnej krivke, najmé v oblasti koncentracnych strat. Zahrnutie
MPL je klicové pre presné simulécie pri strednych a vysokych priadovych hustotach,

hoci jej vynechanie znizuje vypoctovi narocnost, no na tkor fyzikalnej presnosti.
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Obr. 24: Porovnanie pol. kriviek: ALL EQ bez MPL a referenc¢na krivka
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Vplyv plynovych kanilikov typu pin

Pre druhy typ kanalikov bola vytvorena geometria s rovnakymi rozmermi ako
referenény model, ale novym kandlikom (pin 2,55%2,55 mm). Kym serpentinova
ma rovnomernu distribiiciu a odvod vody, pinova znizuje tlakové straty, ale moze
sposobit nehomogenitu a akumuldciu vody. Obr. 25 zobrazuje nizsie priadové hustoty
v koncentra¢nych stratach. Priestorové rozlozenia pri zatazi 0,7 V vidno na Obr. 26
a 27.
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*
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T
0 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2
—o— ALL EQ Pin geometria --#- Referencnd krivka

Obr. 25: Porovnanie pol. kriviek: ALL EQ Pin geometria a ref. krivka

Static Temperature
[K]

343.14 343.62 o . 345.05 345.53
343.38

345.29

Obr. 26: Priestorové rozlozenie teploty, pin kanaliky

Na rozdiel od serpentinovej geometrie, pinové geometria zvysuje reakéné a ohmické

straty pre zlozitejsie priudenie plynov a dlhsie drdhy prenosu naboja a vody.
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Static Pressure
[Pa]

-8.20

Obr. 27: Priestorové rozlozenie tlaku PEMFC, pin kanéliky

2.7 Navrh geometrie inspirovanej zlatym rezom

Téato praca predstavuje novi geometriu plynovych kanélikov inspirovani prirodou,
modifikovant pin Struktiru zaloZend na zlatom reze a Fibonacciho postupnosti.
Porovnanie s pévodnou pin geometriou (Obr. 28) ukazuje len mierny ndrast pridovej
hustoty v prospech klasickej verzie. Novy ndvrh, zndzorneny na Obr. 29, ma za
ciel rovnomernejsiu distribtciu plynov pri nizkych tlakovych stratach. Vyuzitie
zlatého rezu prispieva k nizsim ohmickym stratdm a znizenej akumulacii vody vdaka
stabilnejsej hydratacii membrany. Rozdiely v pridovej hustote, teplotnom vykone a
tlaku vSak zostévaju zanedbatelné (Obr. 30 a 31).

1,
08

— 0.6 |
0.4 |

0.2 T T T T T T T T T T
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—e— ALL EQ Zlaty rez--#- Referencna krivka: Pin geometria

Obr. 28: Porovnanie pol. kriviek: Zlaty rez a pin geometria
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Obr. 29: Postup vytvorenia siete inspirovanej zlatym rezom

Static Temperature
[K]

3455.14 343.63 344 .61 345.09 345.58
343.38 4

343.87 344.85 345.3

Obr. 30: Priestorové rozlozenie teploty PEMFC, zlaty rez
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Static Pressure
[Pa]

29.11 38.33
24.50 33.72

Obr. 31: Priestorové rozlozenie tlaku v PEMFC, zlaty rez

2.8 Zhodnotenie dosiahnutych vysledkov

Pripadové studie potvrdili spolahlivost a univerzalnost navrhnutych metodik
pre rozne konfigurdcie PEMFC, vratane inovativnych geometrii kanalikov. Najméa
pri nizsich napétiach, ako 0,6 V a 0,5 V, sa ¢asto ukazala potreba aplikovat ,, Tip
na napravu divergencie®, ¢o poukazuje na nevyhnutnost inzinierskeho dohladu v
komplexnej oblasti ohmickych strat.

Analyza dalej zvyraznila kluc¢ovy vyznam MPL a celkovej geometrie plynovych
kandélikov pre presnost simulécii. Z modelovych rovnic sa ako najzasadnejsie preukazali
UHP, CPM a BVR, zatial ¢o IDH, KD a EPC je mozné pri Specifickych podmienkach
zanedbat pre tUsporu vypoctového casu. Pozorovania tiez ukazali, ze hoci vyssia
prudova hustota zvysuje produkciu tepla, nie vzdy je tento vztah linedrny, napriklad
absencia MPL moze pri rovnakej hustote viest k odlisnym tepelnym stratam. Potvrdila
sa opodstatnenost popularity serpentinovych kandlikov, avSak kandliky typu pin
moézu byt vhodné pre pripady s cielom minimalizéicie tlakovych poklesov.

V koneénom désledku bol vytvoreny komplexny pristup k analyze PEMFC,
zamerany na spolahlivé sietovanie a simuldciu. Désledné overenie hustoty siete,
vplyvu modelovych rovnic a réznych konfiguracii potvrdilo robustnost navrhnutych

postupov a jednoznacné splnenie vsetkych stanovenych cielov prace.
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Zaver

Tato dizertacnd praca poskytuje uceleny pohlad na problematiku modelovania a
simulécie palivovych c¢lankov typu PEM, pricom spidja komplexnt tedriu, resers
aktudlneho vyvoja, ako aj nédvrh praktickych metodik pre simulacie. Hlavnym cielom
bolo vytvorit spolahlivy postup pre numerické modelovanie kltic¢ovych dejov prebie-
hajucich v PEMFC, ktory zohladnuje previazani komplexnost systému, vypoctovi
efektivitu a praktickd uplatnitelnost.

V teoretickej Casti prace boli podrobne rozobrané zakladné principy fungovania
palivovych ¢lankov, ich technicky vyvoj a moznosti uplatnenia v réznych aplika¢nych
oblastiach. Osobitni pozornost si zasltzi prehlad dejov prebiehajicich v PEMFC,
teda dokladné spracovanie termodynamickych, elektrochemickych a transportnych
procesov, ktoré si pre spolahlivii prevadzku PEMFC nevyhnutné. Délezitym prinosom
bola aj sekcia venovana principu MKO a CFD, kde boli vysvetlené zakladné pojmy,
proces diskretizacie, stabilita riesenia a Specifikd numerického spracovania tloh
prudenia. Tato cast vytvorila teoreticky zaklad pre praktické simula¢né tlohy a
zaroven podciarkla dévody, preco je aplikacia CFD pre PEMFC prinosnd, no zaroven
narocna.

V praktickej Casti prace boli definované a tspesne rieSené Styri hlavné dlohy
ako prinosy prace a tri vedlajsie tlohy, ktoré smerovali k vytvoreniu spolahlivého
vypoctového postupu pre CFD simulacie PEMFC.

V prvej hlavnej tlohe bola vytvorena metodika tvorby vypoctovej siete, ktora
zahfnala tvod do ICEM CFD, pripravu geometrie, definovanie ukazovatelov kvality
siete a samotnu tvorbu siete pre model PEMFC. Neskor bola podrobena aj citlivostnej
analyze hustoty prvkov, kde sa na prototypovom PEMFC analyzovali tri rozne siete a
vyhodnocovali sa dosiahnuté vysledky z hladiska presnosti a vypoctovych ndkladov.

V druhej tlohe bola vytvorend metodika simulovania klic¢ovych modelovych
rovnic s cielom identifikovat najvhodnejsi postup pre dosiahnutie skonvergovanych
vysledkov, kde bol definovany referencény prevadzkovy stav PEMFC, diskutované
vyuzitie podrelaxacnych faktorov a rieSend problematika konvergencie riesenia.

Na zaklade tychto metodik boli v tretej tlohe odsimulované a vyhodnotené pri-
padové studie, ktoré sledovali vplyv jednotlivych namodelovanych dejov vo vnutri
PEMFC, konkrétne vplyv pouzitia polclankovych potencidlov, katédového casti-
cového modelu, rychlosti Butler-Volmerovej rovnice, zahrnutia dynamického tlaku,
Knudsenovej difuzie a efektivnej proténovej vodivosti v MEA, ¢o prinieslo cenné
poznatky o tom, ako jednotlivé deje ovplyvniuju celkovi kvalitu vysledkov simulécie.

Nasledovala analyza réznych geometrii plynovych kandalikov, ktora sledovala aj vplyv
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MPL a plynovych kandlikov typu pin, ktorej vysledkom bolo kvantifikovanie vplyvu
tvaru kandlikov a konstrukcie PEMFC, ale aj vizualizdcia priestorového rozloZenia
parametrov ako su tlak ¢i teplota. Hlavnym zistenim tychto analyz bolo, ze vplyv pol-
clankovych potencidlov, katédového casticového modelu, Butler-Volmerovej rovnice
a mikroporéznej vrstvy nemozno zanedbatf.

Vo stvrtej tlohe bola navrhnuté vlastna geometria plynového kanalika na principe
zlatého rezu, ktort sa podarilo ispesne odsimulovat a vyhodnotif pomocou predché-
dzajico navrhnutych metodik, ¢im bola preukazand ich robustnost a adaptabilita.
Podrobné analyza dosiahnutych vysledkov pre tdato vlastni geometriu potvrdila
prakticku aplikovatelnost vyvinutych numerickych metodik.

Simulécie realizované v rdmci prace boli rozsiahle a vypoctovo ndroéné. Celkovo
bolo spracovanych niekolko desiatok vypoctovych scendrov, ktoré sluzili na overenie
stability, konzistencie a adaptability navrhnutych metodik. Vysledky ukazuju, ze
spravna volba modelovych rovnic a vypoctovej siete mé zasadny vplyv na kvalitu
simulacif a ich vypovedni hodnotu pre technicka prax.

Prinos tejto prace je teda dvojuroviovy, jednak v oblasti systematického zhrnutia
teoretickych poznatkov a vyziev v oblasti PEMFC, a zaroven vo vytvoreni prakticky
overenych vypoctovych metodik, ktoré moézu slazit ako zaklad pre dalsi vyvoj v
oblasti numerického modelovania palivovych ¢lankov. Metodiky navrhnuté v tejto
praci st plne adaptovatelné pre modelovanie a simuldcie alternativnych geometrii, co
z nich robi vhodny nastroj do budicna aj pre zlozitejSie optimaliza¢né tlohy v ramci
navrhu ¢lankov, ktoré neboli sticastou tejto prace.

Z pohladu budiceho vyvoja mozno vysledky tejto dizertacnej prace vyuzit v
niekolkych smeroch. V prvom rade ako zaklad pre tvorbu lubovolnych aj novonavr-
hnutych vypoctovych 3D modelov PEMFC. Zaroven vSak méa praca potencial slizit
ako sucast struktary pre zlozitejSie a modernejsie simulacie ako vyvoj digitalnych
dvojciat systémov s PEMFC, ktoré umoznuju v redlnom ¢ase monitorovat, diagnosti-
kovat a predikovat spravanie ¢lanku na zaklade kombinécie fyzikalnych modelov a
dat z redlnej prevadzky. Takéto prepojenie modelu a redlneho systému je kltucové
pre zefektivnenie prevadzky, prediktivnu idrzbu a zvySenie spolahlivosti vodikovych
technolégii ako celku.

V sirSom kontexte tak praca prispieva k rozvoju numerickych nastrojov a pristupov
pre bezemisné energetické systémy a vytvara priestor pre dalsi vyskum smerom k

digitdlnym rieSeniam novej generacie.
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