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Streszczenie: Reaktory CPOX pozwalajg na stosowanie obecnie
dostepnych paliw (gaz naturalny, diesel, dodekan) do napedzania
wysokotemperaturowych ogniw paliwowych. Celem badarn byto
stwo-rzenie miarodajnego i szybkiego modelu takiego reaktora.
Do obliczen réwnowagi reakcji chemicznych zastosowano tool-
box Cantera w srodowisku MATLAB. Przeprowadzone symulacje
wyznaczyty opty-malng koncentracje powietrza i paliwa doprowa-
dzanego do reaktora. Odpowiednio dobrane parametry pozwolity
na maksymalizacje wytwarzanego wodoru, ktéry wykorzystywany
jest do napedzania ogniwa paliwowego.
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1. Wstep

Ogniwa paliwowe sa postrzegane jako nowoczesne wynalazki
XXI wieku, jednak odkryte zostaty juz w XIX wieku, jesz-
cze przed wynalezieniem tradycyjnego silnika spalinowego.
Wynalezienie ogniwa paliwowego, jako urzadzenia dostarcza-
jacego energie elektryczna przypisywane jest Sir Williamowi
Grove [1]. Ogniwa paliwowe stanowia potencjalne rozwia-
zanie szeregu probleméw wspélczesnej energetyki. Mozna
je stosowaé¢ w urzadzeniach mobilnych, transporcie oraz do
kogeneracji elektrycznosci i ciepta. Ich ogromna efektywnosé
(ponad dwukrotnie wigksza w poréwnaniu do tradycyjnego
silnika spalinowego) oraz fakt praktycznie zerowych emisji
do atmosfery, jest motywacja do dalszych badan i rozwo-
ju. Jest jednak wiele probleméw technicznych, ktére musza
zostaé rozwiazane nim ogniwa paliwowe zyskaja powszech-
na akceptacje na rynku. Problematyczne jest wytwarzanie
i sktadowanie wodoru oraz brak infrastruktury potrzebnej
do jego dystrybucji. Rozwiazaniem przejéciowym moze by¢
zastosowanie reaktoréw CPOX w systemach wysokotempe-
raturowych ogniw paliwowych. Czegsciowa katalityczna oksy-
dacja to proces, w ktérym z powszechnie dostepnych paliw
kopalnych mozna uzyskaé¢ wodér. Dzieki takiemu podejéciu
istniejaca infrastruktura bytaby dalej w uzyciu a paliwo wy-
korzystywane w sposéb przyjazny dla $rodowiska.
Reaktory CPOX (ang. Catalytic Partial Ozidation), uzy-
wane sa w systemach ogniw paliwowych do wytwarzania wo-
doru z powszechnie dostepnych paliw kopalnych [2]. Niniejsze
opracowanie przedstawia matematyczny model reaktora
CPOX, zbudowany do celéw maksymalizacji iloSci wodoru
otrzymywanego w reakcji czesciowej katalitycznej oksydacji.
Komputerowe modele reaktoréw CPOX pozwalaja na zba-
danie stabilnoéci uktadu oraz wyznaczenie optymalnych pa-
rametréw, potrzebnych do maksymalizacji wyprodukowanego

w reakcji wodoru. Precyzyjne modelowanie pozwala réwniez
na szybkie prototypowanie systeméw ogniw paliwowych wy-
posazonych w reaktory CPOX, ktore sa waznym elementem
gospodarki wodorowej [5].

2. Model reaktora

Zaproponowany model reaktora CPOX (rys. 1) jest syste-
mem dynamicznym drugiego rzedu, ma dwie zmienne stanu,
dwa wejscia oraz dziewieé wyjsé. Koncentracja wyjsciowych
strumieni gazéw, kontrolowana jest przez przeplyw maso-
wy paliwa oraz powietrza. Zmienne stanu reaktora przyjete
w tym modelu to calkowita energia wewnetrzna reaktora
oraz jego temperatura. Model moze by¢ dowolnie modyfiko-
wany. Zmieniana moze by¢ geometria oraz materialy uzyte
do budowy powloki reaktora. Procesy chemiczne symulowane
byly przy pomocy narzedzia Cantera dostepnego w érodo-
wisku MATLAB. Cantera wykorzystuje biblioteki CHEM-
KIN/EQUIL do obliczania réwnowagi reakcji chemicznych
[3]. Wszystkie wyjscia zalezne sa od zmiennych stanu i wejsé.
Opis matematyczny bazuje na réwnaniach rézniczkowych,
wynikajacych z zasady zachowania masy i energii. Szczego-
towe rownania opisujace zaleznos$ci miedzy wejsciami i wyj-
$ciami modelu sa opisane w pracy dyplomowej [4].
Bilans energii dla systemu ma postaé [6]:

dH

E - mmhm - mouihgus - Qla.ss (1)

gdzie m,, — przeptyw masowy mieszanki paliwa, h, — ental-

pia wladciwa mieszanki paliwa, m,, — wyjéciowy przepltyw

masowy, h strata

gas
ciepla. Mieszanka paliwa to dodekan (C,H,) oraz tlen z po-

entalpia wlasciwa gazéw oraz Q.

wietrza. W zaleznosci od natezenia strumieni wejSciowych
(np. przez sterowanie doptywem powietrza), mozna osiagnaé
rézne wartosci wspo6lezynnika wegla do powietrza (ang. car-
bon to oxygen ratio, C/O ratio). Wspblezynnik ten obliczany

Rys. 1. Model reaktora CPOX
Fig. 1. CPOX reactor model
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jest ze wzoru okreslajacego proporcje molowego przeplywu
masowego wegla i tlenu:

. 12, Cels
y _ % _ MCHHZG (2)
Oy My ) ity
M

Réwnanie (1) zostalo przeksztalcone do postaci uwzgled-
niajacej przyjete zmienne stanu [4]:

au .

gdzie U,,, oraz T to zmienne stanu (calkowita ener-
gia wewnetrzna i temperatura), m to przeplyw masowy
(m;, =m,,, =m), u odpowiada wlasciwej energii wewnetrz-
nej gazéw w reaktorze, P reprezentuje ciSnienie, p, to ge-
stosé gazow w reaktorze, UA to calkowity wspdlezynnik
transferu ciepta konwekcyjnego (UA=0,0334 W/K), nato-
miast T to temperatura otoczenia. Lacznie z réwnaniem
ograniczen (4) [6]:
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réwnanie (3) tworzy model reaktora przygotowany do eks-
perymentéw symulacyjnych.

3. Eksperymenty symulacyjne

Do eksperymentéw numerycznych uzyto funkcji pakietu
MATLAB odel5s. Rys. 2 przedstawia schemat przetwarzania
danych w modelu. Funkcje pakietu Cantera, wywolywane sa
w celu obliczenia wlasciwoséci chemicznych poszczegdlnych
strumieni wyjsciowych.

Rys. 2. Schemat przetwarzania danych w modelu
Fig. 2. Data processing flow in the model

Symulacyjnie zbadano stabilnosé¢ uktadu. Eksperymen-
ty te zostaly poprzedzone identyfikacja parametréw mode-
lu reaktora.
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Rys. 3. Temperatura reaktora CPOX dla wspdtczynnika C/O = 0,1
Fig. 3. CPOX reactor temperature for C/O ratio 0,1

Dos$wiadczalnie wykazano, ze sterujac wspétczynnikiem
C/0 mozna doprowadzi¢ system do stanu réwnowagi (zdefi-
niowanego jako brak zmian sygnatu wiekszych niz 1 % przez
co najmniej 500 ms). Dla C/O réwnego 0,1 (patrz rys. 3),
system osiaga réwnowage po 3,17 s, natomiast dla C/O
réwnego 0,2 po 4,51 s.

Optymalna warto$¢ wspéleczynnika C/O, czyli dajaca
w reakcji najwiecej wodoru, ustalona zostala przez analize
zawartosci tego pierwiastka dla réznych parametréow syste-
mu. Na rys. 4 przedstawiono koncentracje strumieni wyjscio-
wych z reaktora dla réznych warto$ci wspélczynnika C/O.
Latwo zauwazy¢, ze dla C/O réwnego 0,2 ilo$é wytworzonego
wodoru jest najwigksza.

Rys. 4. Koncentracja strumieni wyjsciowych dla réznych wartosci
wspotczynnika C/O

Fig. 4. Output species concentration for different C/O ratios

Rys. 5. Koncentracja strumieni wyjsciowych w 5 sekundowym
okresie startowym

Fig. 5. Output species concentration in 5 second startup period

Na rys. 5 przedstawiono koncentracje strumieni wyjscio-
wych w 5-sekundowym okresie startowym dla wspdtczynni-
ka C/O réwnego 0,2. Rektor uzyskuje swoja maksymalna
wydajnos¢ produkeji wodoru juz po 2 s.

4. Wnioski

Poprawny dobér wspélezynnika wegla do tlenu (C/O ratio)
jest kluczowy dla osiagnigcia optymalnej wydajnosci reakto-
ra CPOX i catego systemu ogniwa paliwowego. Opracowa-
ny model symulacyjny okazal si¢ bardzo pomocny, bowiem
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eksperymenty na modelu rzeczywistym doprowadzaja proces
do granic stabilnosci. Ze wzgledu na wysoka temperature,
w ktérej zachodza reakcje, wzgledy bezpieczenstwa dodatko-
wo motywuja stosowanie symulacji komputerowych. Zapro-
ponowany model pokazuje, iz reaktor wytwarza maksymalna
ilo$¢ wodoru dla C/O = 0,2.

Przedstawione badania realizowane byly w Colorado
School of Mines w ramach studiéw magisterskich z zakresu
odnawialnych zrédel energii w islandzkiej szkole RES (The
School for Renewable Energy Science).
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CPOX reactor modelling for solid oxide fuel
cell system

Abstract: CPOX reactors allow the usage of currently available fu-
els (natural gas, diesel, dodecane) to power solid oxide fuel cells.
The aim of this research was to develop a reliable and fast model of
such reactor. MATLAB'’s Cantera toolbox was used for the chemical
equilibrium calculations. The simulations set the optimum concen-
tration of air and fuel supplied to the reactor. Properly selected pa-
rameters maximized the hydrogen yield used to power the fuel cell.

Keywords: CPOX, solid oxide fuel cell, hydrogen, modelling, Can-
tera, MATLAB
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