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ABSTRACT: In the present work, a two-dimensional, transient, two-phase (two-fluid 
model), multicomponent model is considered for the anode-side of polymer electrolyte 
membrane fuel cells. The cell is assumed to include flow channel, gas diffusion layer, 
and catalyst layer. The discretized governing equations are numerically solved on a 
non-uniform grid with an in-house developed code. First, the steady-state effects of 
introducing Carbon-Monoxide-contaminated hydrogen on the cell performance were 
investigated. Then, the dynamic behavior of the cell under Carbon-Monoxide poisoning 
and the effects of air bleeding on the recovery of the output current density were 
investigated. The results were validated against experimental data, and it was indicated 
that even introducing a trace amount of contamination leads to significant degradation 
of cell performance (about 70% of output current was lost within 30 minutes when the 
hydrogen is pre-mixed with 10 part per million of Carbon Monoxide). Injecting a small 
amount of air into the anode stream resulted in a fast recovery of the lost current density 
(by injecting about 5% air into anode fuel, 80% of the output current was recovered 
within 2 minutes at 53 part per million Carbon Monoxide). Higher air bleeding ratio 
only resulted in minor improvement of the cell performance.
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1. INTRODUCTION
The fuel cells have been considered as the main candidate 

of future clean power generation devices for stationary and 
transport applications. Due to the low operating temperature 
of Polymer Electrolyte Membrane (PEM) fuel cells and the 
technical and practical issues associated with the economic 
method of hydrogen production through steam reforming 
of hydrocarbon fuels, contamination of the hydrogen fuel 
stream by impurities (such as Carbon monoxide (CO)) is 
inevitable. The steady state and transient effects of CO 
poisoning on the fuel cell performance was investigated in 
several studies [1-3]. Springer et al. [1] developed the first 
pseudo two-dimensional steady state kinetic model for CO 
poisoning. Also, Chu et al. [2] presented a one-dimensional, 
transient model in order to investigate the CO poisoning 
effect over time based on the model developed by Springer et 
al. [1]. Furthermore, some mitigation methods, which one of 
these, is the oxygen bleeding was reported in several studies. 
Baschuk et al. [3] presented a one-dimensional steady state 
kinetic model to simulate the CO poisoning effects and the 
oxygen bleeding as one of the CO mitigation techniques.

 In the present study, a comprehensive investigation 

of the steady-state and transient effect of introducing the 
CO contaminant into the anode feed stream through a 
computational fluid dynamics analysis and the two-phase 
flow modeling is reported. Also, the effect of injecting air 
into the poisoned fuel (air bleeding) in order to mitigate the 
destructive effects of CO poisoning is studied.

2. DESCRIPTION OF THE MATHEMATICAL MODEL 
In this section, the reaction kinetics and governing 

equations of the model used in the simulation are presented and 
discussed. The model is based on a single domain approach 
where all the governing equations are solved throughout the 
entire domain, without imposing the boundary conditions at 
the interfaces between different zones. The computational 
domain of anode-side in this study includes the gas channel, 
Gas Diffusion Layer (GDL), and the Catalyst Layer (CL). A 
set of conservation equations including mass, momentum, 
species, and liquid water equations, as well as, H2, CO and 
O2 coverage fraction equations are summarized as follows:
Mass conservation of the gas mixture [4]:
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Species conservation of the gas mixture [4]: 
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Liquid water transport equation [4]:  
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H2 coverage fraction equation [3, 5, 6]: 
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where ug is the superficial velocity vector of gas 
mixture, ε porosity of the porous electrode, s the liquid 
water saturation, K the absolute permeability in the 
porous electrodes, Krg and Krl the relative permeability 
for the gas and liquid phase, Xi the mass fraction, Di

eff 
the effective diffusion coefficient, and Pc is the capillary 
pressure. In the Eqs. (5) to (7), the parameter n 
represents the order of the reaction. Also, θi denotes the 
fraction of catalyst site occupied by species i, k the 
forward rate constant, and b is the backward-to-forward 
adsorption ratio. The last terms in Eqs. (1) and (3) are 
the volumetric sink or source terms due to the 
electrochemical reactions in the catalyst layer, and they 
are zero in other parts of the computational domain. 
Also, the last term in Eq. (4) is the mass transport rate 
of water due to the evaporation which is given in Refs. 
[3, 4, 6]. 

3. Results and Discussion 
 Steady state CO poisoning effects 

Fig. 1 presents the anode overpotential as a function 
of the current density for various concentrations of CO 
in the hydrogen gas streams. Results indicate that the 
anode overpotential increases with the increment of CO 
concentration in the anode gas streams. As shown in 
Fig. 1, the predicted results are in good agreement with 
the experimental results of Lee et al. [7]. In the present 
steady-state simulation of CO poisoning, second order 
H2 adsorption was considered (i.e., n=2). Table 1 gives 
the parameters used in this steady-state simulation. 
Other parameters were adopted from ref [7]. 

 

(2)

Species conservation of the gas mixture [4]:

( )( ) ( ) ( )
CO O,H ,O ,H

.
1

222=

+∇∇=∇+
∂

−∂

i

SXDXu
t

Xs
ii

eff
igigg

ig ρρ
ερ



 

(3)

 ارائه معادلات دارای اشکال به همراه شماره معادله در متن مقاله: ججدول 

شماره  مورد
 MathTypeمعادله تایپ شده در  معادله

1 1  
                   

2

           

2 2
fh

fh fh

k

b k

H Pt Pt H
 


 

2 2  
                   ehk

Pt H H e Pt     

3 3  
                   

           

fc

fc fc

k

b k

CO Pt Pt CO


 


 

4 4  
                   

2 2

eck

H O Pt CO Pt CO H e       

8 5  
                   

2

           

2 2
fo

fo fo

k

b k

O Pt Pt O


 


 

8 6    
                   

22
ock

Pt O Pt CO Pt CO     

7 7    
                   

22 3
ohk

Pt O Pt H Pt H O     

5 8    2 1 2 sinhn n naH
pt fh H CO O H fh fh H H eh oh H O

H

k P b k k k
t b

       
 

         
 

9 9  1
a

cobCO
pt fc CO CO O H fc fc CO ec CO oc O COk P b k k e k

t


       

      


 

11 10    2 1 n n nO
pt fo O CO O H fo fo O oh H O oc CO Ok P b k k k

t
        

      


 

11 11 
 

0

Δ
exp C

fc fc O
O

C

G
b b

RT



 

  
 

 

12 12 
 

0

Δ
exp 1 exp

1
H CO

fh fh
CO

E pk k
RT

 


   
          

 

13 13     1
.g

g g m

s
u S

t
 


 

 


 

14 14  1gu s U  

18 15 
 

 
 

     22

1 1 1. .
1 11

g g g
g g g g g g g

rg

u
u u P u u

s t s KKs

 
 

 


       

  
 

18 16        2 2 2

1
. .                ,        , , , g i eff

g g i g i i i

s X
u X D X S i H H O CO O

t
 

 
 

    


 
Liquid water transport equation [4]: 

3 

 

1. Introduction 
The fuel cells have been considered as the main 

candidate of future clean power generation devices for 
stationary and transport applications. Due to the low 
operating temperature of Polymer Electrolyte 
Membrane (PEM) fuel cells and the technical and 
practical issues associated with the economic method of 
hydrogen production through steam reforming of 
hydrocarbon fuels, contamination of the hydrogen fuel 
stream by impurities (such as Carbon monoxide (CO)) 
is inevitable. The steady state and transient effects of 
CO poisoning on the fuel cell performance was 
investigated in several studies [1-3]. Springer et al. [1] 
developed the first pseudo two-dimensional steady state 
kinetic model for CO poisoning. Also, Chu et al. [2] 
presented a one-dimensional, transient model in order to 
investigate the CO poisoning effect over time based on 
the model developed by Springer et al. [1]. Furthermore, 
some mitigation methods, which one of these, is the 
oxygen bleeding was reported in several studies. 
Baschuk et al. [3] presented a one-dimensional steady 
state kinetic model to simulate the CO poisoning effects 
and the oxygen bleeding as one of the CO mitigation 
techniques. 

 In the present study, a comprehensive investigation 
of the steady-state and transient effect of introducing the 
CO contaminant into the anode feed stream through a 
computational fluid dynamics analysis and the two-
phase flow modeling is reported. Also, the effect of 
injecting air into the poisoned fuel (air bleeding) in 
order to mitigate the destructive effects of CO poisoning 
is studied. 

2. Description of the Mathematical Model  
In this section, the reaction kinetics and governing 

equations of the model used in the simulation are 
presented and discussed. The model is based on a single 
domain approach where all the governing equations are 
solved throughout the entire domain, without imposing 
the boundary conditions at the interfaces between 
different zones. The computational domain of anode-
side in this study includes the gas channel, Gas 
Diffusion Layer (GDL), and the Catalyst Layer (CL). A 
set of conservation equations including mass, 
momentum, species, and liquid water equations, as well 
as, H2, CO and O2 coverage fraction equations are 
summarized as follows: 
Mass conservation of the gas mixture [4]: 

    1g
g g i

i

s
u S

t
 


 

 
   (1) 

Momentum conservation of the gas mixture [4]: 

 
 

 
 

    g
rg

g
gg

gggg
gg

u
KK

u
s

puu
st

u
s



























.
1
1

.
1
1

1
1

22




 
(2) 

Species conservation of the gas mixture [4]: 

      
CO O,H ,O ,H

.
1

222





i

SXDXu
t

Xs
ii

eff
igigg

ig 
 

 (3) 

Liquid water transport equation [4]:  

 

ohlg

c

l

rl
lg

lrg

grl
l

l

MS

s
ds
dPKKu

k
k

t
s

2

..

































 
 (4) 

H2 coverage fraction equation [3, 5, 6]: 

O
n

Hoh
a

Heh

n
Hfhfh

n
HOCOHfh

H
pt

k
RT

Fk

kbpk
t











)sinh(2

)1(2  
(5) 

CO coverage fraction equation [3, 5, 6]: 

COOoc
CO

COec

COfcfcHOCOCOfc
CO

Pt

k
RT

F
k

kbpk
t


















)exp(

)1(
 

(6) 

O2 coverage fraction equation [3, 5, 6]: 

OCOocO
n
Hoh

n
Ofofo

n
HOCOOfo

O
Pt

kkkb

pk
t











)(

)1(2  (7) 

where ug is the superficial velocity vector of gas 
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investigate the CO poisoning effect over time based on 
the model developed by Springer et al. [1]. Furthermore, 
some mitigation methods, which one of these, is the 
oxygen bleeding was reported in several studies. 
Baschuk et al. [3] presented a one-dimensional steady 
state kinetic model to simulate the CO poisoning effects 
and the oxygen bleeding as one of the CO mitigation 
techniques. 

 In the present study, a comprehensive investigation 
of the steady-state and transient effect of introducing the 
CO contaminant into the anode feed stream through a 
computational fluid dynamics analysis and the two-
phase flow modeling is reported. Also, the effect of 
injecting air into the poisoned fuel (air bleeding) in 
order to mitigate the destructive effects of CO poisoning 
is studied. 

2. Description of the Mathematical Model  
In this section, the reaction kinetics and governing 

equations of the model used in the simulation are 
presented and discussed. The model is based on a single 
domain approach where all the governing equations are 
solved throughout the entire domain, without imposing 
the boundary conditions at the interfaces between 
different zones. The computational domain of anode-
side in this study includes the gas channel, Gas 
Diffusion Layer (GDL), and the Catalyst Layer (CL). A 
set of conservation equations including mass, 
momentum, species, and liquid water equations, as well 
as, H2, CO and O2 coverage fraction equations are 
summarized as follows: 
Mass conservation of the gas mixture [4]: 
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Momentum conservation of the gas mixture [4]: 
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Species conservation of the gas mixture [4]: 
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Liquid water transport equation [4]:  
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H2 coverage fraction equation [3, 5, 6]: 
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CO coverage fraction equation [3, 5, 6]: 
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O2 coverage fraction equation [3, 5, 6]: 
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where ug is the superficial velocity vector of gas 
mixture, ε porosity of the porous electrode, s the liquid 
water saturation, K the absolute permeability in the 
porous electrodes, Krg and Krl the relative permeability 
for the gas and liquid phase, Xi the mass fraction, Di

eff 
the effective diffusion coefficient, and Pc is the capillary 
pressure. In the Eqs. (5) to (7), the parameter n 
represents the order of the reaction. Also, θi denotes the 
fraction of catalyst site occupied by species i, k the 
forward rate constant, and b is the backward-to-forward 
adsorption ratio. The last terms in Eqs. (1) and (3) are 
the volumetric sink or source terms due to the 
electrochemical reactions in the catalyst layer, and they 
are zero in other parts of the computational domain. 
Also, the last term in Eq. (4) is the mass transport rate 
of water due to the evaporation which is given in Refs. 
[3, 4, 6]. 

3. Results and Discussion 
 Steady state CO poisoning effects 

Fig. 1 presents the anode overpotential as a function 
of the current density for various concentrations of CO 
in the hydrogen gas streams. Results indicate that the 
anode overpotential increases with the increment of CO 
concentration in the anode gas streams. As shown in 
Fig. 1, the predicted results are in good agreement with 
the experimental results of Lee et al. [7]. In the present 
steady-state simulation of CO poisoning, second order 
H2 adsorption was considered (i.e., n=2). Table 1 gives 
the parameters used in this steady-state simulation. 
Other parameters were adopted from ref [7]. 
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where ug is the superficial velocity vector of gas mixture, ε 
porosity of the porous electrode, s the liquid water saturation, 
K the absolute permeability in the porous electrodes, Krg and 
Krl the relative permeability for the gas and liquid phase, 
Xi the mass fraction, Di

eff the effective diffusion coefficient, 
and Pc is the capillary pressure. In the Eqs. (5) to (7), the 
parameter n represents the order of the reaction. Also, θi 
denotes the fraction of catalyst site occupied by species I, k 
the forward rate constant, and b is the backward-to-forward 
adsorption ratio. The last terms in Eqs. (1) and (3) are the 
volumetric sink or source terms due to the electrochemical 
reactions in the catalyst layer, and they are zero in other parts 
of the computational domain. Also, the last term in Eq. (4) is 
the mass transport rate of water due to the evaporation which 
is given in Refs. [3, 4, 6].

3. RESULTS AND DISCUSSION
Steady state CO poisoning effects

Fig. 1 presents the anode overpotential as a function 
of the current density for various concentrations of CO 
in the hydrogen gas streams. Results indicate that the 
anode overpotential increases with the increment of CO 

concentration in the anode gas streams. As shown in Fig. 1, the 
predicted results are in good agreement with the experimental 
results of Lee et al. [7]. In the present steady-state simulation 
of CO poisoning, second order H2 adsorption was considered 
(i.e., n=2). Table 1 gives the parameters used in this steady-
state simulation. Other parameters were adopted from ref [7].

In these results, three distinct regimes are visible at high 
concentrations of CO (50 ppm and 100 ppm). In the low 
current density regime (until 0.2 A cm-2 for 50 ppm and until 
0.1 A cm-2 for 100 ppm), a relatively small increase in the 
anode overpotential is observed and the cell performance is 
not affected by the poisoned catalyst site. When the output 
current density becomes greater than a limiting current 
density which is 0.3 A cm-2 for 50 ppm and 0.1 A cm-2 for 100 
ppm, the increase in the anode overpotential is significant, 
indicating that the cell performance is strongly influenced by 
CO poisoning. This significant rise in the anode overpotential 
leads to a great acceleration in the CO electro-oxidation rate, 
which rapidly removes the CO from the catalyst surface [8]. 
When the current density further increases (more than 0.5 A 
cm-2 for 50 ppm and more than 0.3 A cm-2 for 100 ppm), the 
slope of the change is reduced and the anode overpotential 
increases with a slight gradient and the fuel cell voltage goes 
up to zero gently. 

 
Fig. 1: Anode overpotential for the various concentration of CO in the anode gas stream [7] 

  
Fig. 1: Anode overpotential for the various concentration of CO 

in the anode gas stream [7]

Table 1. Parameters used for the analysis of CO poisoning  
 

 Unit Value[7] Parameter 

atm 0.5 4.5e-5 , ,fc fhb b  
A cm-2 atm-1 

3 0.06    , ,fc fhk k  

A cm-2 0.75 5e-9    , ,ec ehk k  

- - 0.5     , a  

Table 1. Parameters used for the analysis of CO poisoning 



A. Moradi Bilondi et al., Amirkabir J. Mech. Eng., 52(2) (2020) 97-100, DOI:   10.22060/mej.2018.13678.5688

99

Transient CO poisoning effects
The effect of CO concentration on the dynamic response 

of the cell current density is shown in Fig. 2. The values of 
cathode exchange current density and transfer coefficient 
are ioc = 1.2e-5 (A cm-2), αa=0.36, αc=1. The parameters used 
in the modeling are taken from Ref. [5]. In this simulation, 
first order H2 adsorption was considered, i.e., n=1. When 
CO is introduced into the H2 fuel stream, the current density 
decreases sharply (a drop in the current density from 1800 
to 600 mA cm-2 at 10 ppm), this dramatic drop shows that 
the presence of very low levels of CO has a significant 
detrimental effect on cell performance. After a long time, 
the current density eventually reaches a steady-state current 
density. By increasing the CO concentration, the time 
required to reach a steady state current density is decreased. 
For example, at 10 ppm, the steady state time is about 33 
minutes, while at 100 ppm, this steady-state time is reduced 
to 17 minutes. CO concentration also affects the steady-
state current density. As the CO concentration is increased, 
the steady-state current density decreases. For example, the 
steady-state current density decreases from 0.6 to 0.06 mA 
cm-2 when the CO levels are increased from 10 to 100 ppm. 
Although an increase in the CO concentration decreases the 
steady-state current density, the amount of these changes 
decreases with increasing CO levels, so that the change in 
the steady state current density at 90 ppm to 100 ppm is very 
small. Therefore, the steady-state current density is more 
sensitive to changes in CO concentration at low levels of CO. 

Effect of air bleeding
One of the ways to reduce the CO poisoning effects is to 

introduce the O2 or air into the anode stream. Fig. 3 shows the 
variation of the current density at a voltage of 0.6 V over time. 
In this figure, a comparison between the experimental results 
[5] and the results of numerical modeling has been made. 
Although the simulation does not match the experimental 
data exactly for all cases, it does predict the general trend 
of transient poisoning and air bleeding and demonstrates 
the combined effects that air and CO can have on the cell 
performance. The cathode is fed with pure O2 during the 
entire simulation. At t = 1.5 min, 53 ppm CO is introduced 
into the fuel, which leads to a reduction of the output current 
density (from 1800 to 150 mA cm-2) over 8.5 minutes. At t 
= 27.5 min, different levels of air (2%, 3%, 5%, 20% air) 

were introduced into the CO-poisoned cell, and as the results 
indicate, the output current density is increased quickly 
afterward. The reason for this fast recovery is that oxygen 
molecules react and oxidizes the adsorbed CO molecules, 
which results in the mitigation of CO and production of CO2. 
Removing CO from the surface catalyst leads to increasing 
the available surfaces for HOR reaction and then, more H2 
is oxidized, and eventually, the output current density is 
increased.

When 2% of air is injected into hydrogen fuel, the output 
current density rises rapidly from 150 to 937 mA cm-2(about 
30% of the initial current density is recovered). When 3% of 
air is injected, the current density is increased to 1260 mA 
cm-2 (about 68% of the initial current density is recovered), 
when 5% of air is injected, the current density is increased 
to 1435 mA cm-2 (about 78% of the initial current density is 
recovered), and when 20% air is injected, the current density 
reaches to 1675 mA cm-2 (about 92% of the initial current 
density is recovered.

In the low air bleeding region (0–3%), the current density 
is increased significantly and recovered as the air bleeding 
concentration is increased. In the high air bleeding region 
(>5%), only a minor improvement of output current density 
is seen as the air bleeding concentration is increased. This 
suggests that air bleeding at a low air concentration is more 
effective than that at a high air concentration. At a high air 
level, nitrogen may dilute the concentration of hydrogen and 
part of the hydrogen may also be oxidized by the oxygen in 
the air.

4. CONCLUSIONS
The main conclusions of this research are as follows:

1. The presence of a very low amount of carbon monoxide 
impurities in hydrogen fuel leads to a sharp drop in fuel 
cell performance.

2. When the CO concentration in the anode inlet feed 
increases, the sharp voltage drop (critical current density) 
begins at lower current densities.

3. The steady-state current density is more sensitive to 
changes in CO concentration at low levels of CO.

4. Injection a small amount of air into contaminated fuel 
results in a fast recovery of the lost current density.

 
Fig. 2. Effect of CO concentration on cell performance 

  
Fig. 2. Effect of CO concentration on cell performance

 
Fig. 3: Effect of anode air bleeding on the output current density [5] 

 

Fig. 3: Effect of anode air bleeding on the output current 
density [5]
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اولیه در مدت 2 دقیقه در اثر تزریق 5% هوا در غلظت ppm 53 مونواکسید کرین(. افزودن درصد هوای بالاتر تنها 
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1- مقدمه
امروزه مصرف بیش ازحد سوخت های فسیلی و به دنبال آن بروز 
آلودگی های زیست محیطی، گرم شدن کره زمین و کاهش منابع نفتی 
باعث شده است که تقاضا برای یافتن فناوری های جدید جهت تولید 
انرژی های پاک و جایگزین افزایش پیدا کند. یکی از این فناوری ها، 
پیل های سوختی غشاء پلیمری می باشند که به دلیل چگالی توان بالا 
و همچنین دمای عملکردی پایین این پیل های سوختی، استفاده از 
آن ها در کاربردهای مسکونی و صنعت حمل ونقل روزبه روز در حال 
گسترش می باشد؛ بنابراین، بهبود عملکرد و افزایش دوام و همچنین 
کاهش هزینه ساخت این نوع پیل های سوختی به منظور تجاری سازی 
آن ها ضرورت و اهمیت فراوانی پیداکرده است. بااین حال، موانع زیادی 
موانع حضور  این  از  یکی  دارد.  وجود  مهم  این  به  رسیدن  مسیر  در 
ناخالصی مونواکسید کربن در سوخت هیدروژن ورودی به آند می باشد. 
و  پلیمری  غشاء  پیل سوختی  کاری  دمای  بودن  پایین  دلیل  به 
مسائل عملی و فنی مرتبط با روش اقتصادی تولید سوخت از طریق 

اصلاح سوخت های هیدروکربنی1 )عمدتاً گاز طبیعی(، آلودگی سوخت 
هیدروژن توسط ناخالصی ها اجتناب ناپذیر است. استفاده از هیدروژن 
با میزان خلوص بالا به عنوان سوخت پیل های سوختی غشاء پلیمری 
محدودیت های فراوانی ازجمله کند بودن سرعت فرایند سوخت گیری 
و  غیرقابل حمل  و  قابل حمل  هیدروژن  مخازن  بودن  سنگین  مجدد، 
نبود زیرساختی جهت تولید هیدروژن و غیره را به دنبال دارد؛ بنابراین 
معمولاً از سوخت های هیدروکربنی استفاده می شود. به منظور کاهش 
خلوص سازی3  و  کردن2  تمیز  فرایندهای  ناخالصی ها،  کلی  غلظت 
)تصفیه( بعد از فرایند اصلاح هیدروکربن ها انجام می گیرد که منجر 
ناخالصی مونواکسید  بااین حال، وجود  نیز می شود.  افزایش هزینه  به 
اختلال  به  منجر  نیز  پایین  خیلی  غلظت های  میزان  در  حتی  کربن 
کربن  مونواکسید  بین  پیوند   .]1[ می شود  سوختی  پیل  عملکرد  در 
و اتم های پلاتین روی سطح کاتالیست بسیار قوی بوده و از رسیدن 
کاهش  باعث  لذا  و  می کند  جلوگیری  کاتالیست  به سطح  هیدروژن 

1  Reforming of Hydrocarbon Fuel
2  Cleaning
3  Purification
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میزان واکنش اکسایش هیدروژن می شود )که به این پدیده مسمومیت 
کاتالیست گفته می شود(. بااین حال، این پدیده به آهستگی در طول 
زمان اتفاق می افتد؛ بنابراین، درک رفتار گذرای مسمومیت کاتالیست 

ضروری و مهم می باشد ]2[.
و  آند  مسمومیت  بررسی  جهت  در  زیادی  بسیار  پژوهش های 
و  اشپرینگر   .]3-5[ اند  ارائه شده  سوختی  پیل  عملکرد  بر  آن  تأثیر 
همکاران ]6 و 7[ مسمومیت کاتالیست آند را با استفاده از واکنش های 
الکتروشیمیایی درون پیل سوختی توسط یک مدل پایا و شبه دو بعدی 
بررسی کردند که این مدل جزء اولین مدل ها در زمینه مسمومیت آند 
به شمار می رود. بسچوک و لی ]8[ یک مدل پایا و یک بعدی برای 
یک  شامل  که  دادند  توسعه  پلیمری  غشاء  سوختی  پیل  آند  سمت 
آند  کاتالیست  مسمومیت  پدیده  کردن  مدل  جهت  سینتیکی  مدل 
به همراه تأثیر تزریق هوا به منظور کاهش اثر مسمومیت بوده است. 
مدل  مشابه   ]8[ لی  و  بسچوک  توسط  استفاده شده  سینتیکی  مدل 
سینتیکی اشپرینگر و همکاران ]6[ می باشد اما پارامترهای سینتیکی 
که  چرا  می باشند؛  متفاوت  مدل  دو  در  واکنش ها  ثوابت  به  مربوط 
این ثوابت از داده های تجربی متفاوتی حاصل شده اند. همچنین، مدل 
با هیدروژن و مونواکسید  بسچوک و لی شامل واکنش های اکسیژن 
لیو ]9[ یک مدل  و  ژو  تزریق هوا می باشد.  اثر  بررسی  کربن جهت 
پایا و سه بعدی بر پایه مدل ارائه شده توسط اشپرینگر و همکاران ]7[ 
به منظور بررسی اثر مسمومیت آند توسعه دادند و نتایج حاصل را با 
نتایج مدل یک بعدی متناظر مقایسه کردند. آن ها همچنین یک بررسی 
پارامتری از طریق تغییر پارامترهای طراحی و فیزیکی پیل سوختی 
گزارش کردند. چو و همکاران ]10[ یک مدل یک بعدی و گذرا جهت 
داده شده  توسعه  مدل  پایه  بر  زمان  طول  در  مسمومیت  اثر  بررسی 
با  که  دریافتند  آن ها  کردند.  ارائه   ]6[ همکاران  و  اشپرینگر  توسط 
گذشت زمان مقدار هیدروژن بر روی سطح کاتالیست کاهش می یابد 
و لذا عملکرد پیل سوختی نیز دچار افت می شود. همین گروه ]11[ 
با توسعه پژوهش قبلی ]10[ تأثیر مسمومیت آند بر میزان اشباع آب 
مایع درون پیل سوختی را بررسی نمودند. بر اساس نتایج مشاهده شد 
که افزایش غلظت مونواکسید کربن باعث کاهش مقدار اشباع آب مایع 
می شود. درواقع، توزیع اشباع آب مایع وابستگی شدیدتری به غلظت 

مونواکسید کربن در مقایسه با رقیق شدن هیدروژن دارد.
اثر  درک  جهت  در  زیادی  تجربی  مطالعات  مشابه،  به طور 

ارائه شدند. اوتجن  مسمومیت بر عملکرد پیل سوختی غشاء پلیمری 
نوع کاتالیست  بر روی سه  را  آند  تأثیر مسمومیت  و همکاران ]12[ 
مختلف به صورت تجربی بررسی و مقایسه نمودند. آن ها دریافتند که 
عملکرد پیل سوختی بستگی زیادی به غلظت مونواکسید کربن و نوع 
پیل سوختی  و همکاران ]13[ عملکرد  دارد. مورسی  آند  کاتالیست 
بررسی  گذرا  به صورت  کربن  مونواکسید  مختلف  غلظت های  در  را 
کردند. آن ها همچنین دو نوع لایه نفوذ گاز 1را موردمطالعه قراردادند 
و مشاهده کردند که نوع لایه نفوذ گاز تأثیری بسیار زیادی بر عملکرد 
پیل سوختی تحت اثر مسمومیت می گذارد. کیویی و همکاران ]14[ با 
انجام آزمایشات تجربی نشان دادند که حضور مقدار کمی مونواکسید 
کربن در سوخت آند نه تنها باعث مسمومیت کاتالیست آند می شود 
سمت  به  غشاء  قسمت  از  عبور  با  می تواند  کربن  مونواکسید  بلکه 
کاتد رفته و بر روی سطح کاتالیست کاتد نیز جذب شود. مورسی و 
همکاران ]15[ مسمومیت کاتالیست آند را در غلظت های نسبتاً بالای 
مونواکسید کربن به صورت تجربی بررسی و داده های تجربی مربوط به 
حالت گذرا و پایا را گزارش کردند. نتایج تجربی آن ها نشان داد که 
به شدت  را  آند  کاتالیست  میزان مسمومیت  بالا  کاری  دمای  و  فشار 

کاهش می دهد.
پیشین  پژوهش های  با  آن  مقایسه  و  حاضر  پژوهش  بررسی  با 
صورت گرفته درزمینه مسمومیت کاتالیست آند و روش های کاهش اثر 
مسمومیت آند مشاهده می شود که برخلاف ادبیات گذشته، پژوهش 
حاضر یک پژوهش جامع و کامل بوده که در آن تأثیر حضور ناخالصی 
دو صورت  به   آند  به  ورودی  هیدروژن  در سوخت  کربن  مونواکسید 
پایا و گذرا از طریق شبیه سازی دینامیک سیالات محاسباتی جریان 
موردبررسی  دوبعدی  به صورت  سوختی  پیل  درون  سیال  دوفازی 
قرارگرفته است و همچنین در انتها اثر تزریق مقادیر مختلفی از هوا به 
سوخت مسموم شده به منظور کاهش اثر مخرب مسمومیت کاتالیست 

آند موردمطالعه قرارگرفته است.

2- مدل سازی ریاضی
فرضیات  دوبعدی،  مدل  محاسباتی  میدان  قسمت  این  در 
استفاده شده در شبیه سازی عددی، واکنش های سطحی صورت گرفته 
در قسمت لایه کاتالیستی آند براثر ورود ناخالصی مونواکسید کربن به 
سوخت هیدروژن ورودی به آند و همچنین واکنش های صورت گرفته 

1  Gas Diffusion Layer (GDL)
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به  ارائه  می گردند و سپس  اثر تزریق هوا به سوخت مسموم شده  در 
شرح معادلات حاکم بر جریان دوفاز، معادلات کمکی استفاده شده در 

مدل سازی و همچنین شرایط مرزی پرداخته می شود.
2-1- میدان محاسباتی مدل

شکل 1 شماتیک میدان های محاسباتی در نظر گرفته شده جهت 
شبیه سازی سمت آند پیل سوختی غشاء پلیمری را در حالت دوبعدی 
نشان می دهد که شامل کانال گاز ورودی به آند، لایه نفوذ گاز و لایه 

کاتالیستی می باشد.
واکنش  در  را  واکنش دهنده  نقش  که  آند  به  ورودی  سوخت 
الکتروشیمیایی درون پیل سوختی دارد، وارد کانال آند شده و مقداری 
از آن با عبور از الکترودهای متخلخل در قسمت لایه کاتالیستی مصرف 
می شود و باقیمانده سوخت از خروجی کانال خارج می شوند. کانال های 
توزیع به شکل های مختلفی نظیر مارپیچی و مستقیم طراحی می شوند. 
در این تحقیق فرض شده است که کانال ها به صورت مستقیم بوده و 
به دلیل آن که عدد رینولدز جریان برحسب قطر هیدرولیکی مقطع 
ورودی کانال در تمامی موارد کم می باشد )Re > 40(، رژیم جریان 
آرام در نظر گرفته شده است. همچنین جریان سیال به صورت گذرا و 
غیرقابل تراکم اما با چگالی متغیر در نظر گرفته شده است. عمدتاً به 

دلیل تغییر ترکیب مخلوط گازی، چگالی جریان متغیر است.

2-2- فرضیات مدل سازی
در مدل سازی های عددی صورت گرفته در این پژوهش، فرضیات 

زیر لحاظ گردیده است:
• واکنش دهنده ها و فراورده ها به صورت مخلوط گاز ایده ال فرض 

شده اند.
• با توجه به  سرعت پایین سیال درون پیل سوختی، رژیم جریان 

آرام در نظر گرفته شده است.

ایزوتروپیک1  و  همگن  متخلخل  محیط  به صورت  الکترودها   •
فرض شده اند و لذا خاصیت هایی از قبیل تخلخل و قابلیت نفوذپذیری 

الکترودها یکنواخت در نظر گرفته شده اند.
• از افت های اهمی درون صفحه دوقطبی )جمع کننده جریان2) 

صرف نظر شده است.
• غشاء غیرقابل نفوذ فرض شده است.

• دما در کل پیل سوختی ثابت و یکنواخت فرض شده است.

2-3- واکنش های سینتیک در سمت آند پیل سوختی غشاء پلیمری
سمت  کانال  وارد  سوخت  به عنوان  خالص  هیدروژن  هنگامی که 
آند پیل سوختی می شود، واکنش هایی که در قسمت لایه کاتالیستی 
روی  بر  هیدروژن  مولکول های  جذب  واکنش  شامل  می افتد  اتفاق 
سطح کاتالیست و واکنش اکسایش هیدروژن جذب شده خواهد بود 
که این واکنش ها به صورت روابط )1( و )2( می باشند ]6-8، 16-19[.

( )
                   

2

           

2 2
fh

fh fh

k

b k

H Pt Pt H→
+ −

←
 

 )1(

( )
                   ehk

Pt H H e Pt+ −− → + +     )2(

هیدروژن  سوخت  همراه  کربن  مونواکسید  ناخالصی  حضور  با 
جذب  کاتالیست  سطح  روی  به سرعت  ناخالصی  این  آند،  به  ورودی 
می شود )رابطه )3((. مونواکسید کربن جذب شده در اضافه  ولتاژهای 
دی اکسید  کربن  مولکول  به  و  داده  واکنش  آب  مولکول های  با  بالا 

اکسید می شود )رابطه )4(( ]6-8، 16-19[. 
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fc fc

k

b k
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1  Isotropic
2  Current Collector

 
 : شماتیک میدان محاسباتی دوبعدی پیل سوختی غشاء پلیمری1شکل 

  

شکل 1: شماتیک میدان محاسباتی دوبعدی پیل سوختی غشاء پلیمری
Fig. 1: A two-dimensional schematic view of the computational domain of PEMFC
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واکنش جذب مولکول  مونواکسید کربن بر روی سطح کاتالیست 
می شود(  گفته  کاتالیستی  لایه  مسمومیت  آن  به  اصطلاحاً  )که 
واکنش  انجام  جهت  کاتالیست  دسترس  در  سطح  کاهش  به  منجر 
پیل سوختی  جریان خروجی  چگالی  لذا  و  شده  هیدروژن  اکسایش 
کاهش می یابد. با افزودن درصد بسیار کمی اکسیژن یا هوا به سوخت 
مسموم شده با مونواکسید کربن، اثر مخرب مسمومیت آند به میزان 
قابل توجهی کاهش پیدا می کند. با تزریق اکسیژن یا هوا به سوخت 
سطح  روی   )5( واکنش  مطابق  اکسیژن  مولکول های  مسموم شده، 
است  ممکن  جذب شده  اکسیژن  مولکول  می شوند.  جذب  کاتالیست 
با مونواکسید کربن جذب شده واکنش داده و کربن دی اکسید تولید 
شود )واکنش )6(( و یا ممکن است با اتم هیدروژن جذب شده واکنش 
دهد که منجر به تولید مولکول آب شود )واکنش )7((. این واکنش ها 

به صورت زیر می باشند ]8، 17 و 18[.
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22 3
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Pt O Pt H Pt H O− + − → +    )7(

 واکنش اکسیژن جذب شده با مونواکسید کربن جذب شده )واکنش 
کاتالیست  سطح  از  جذب شده  کربن  مونواکسید  حذف  باعث   ))6(
کاتالیست  الکتروشیمیایی  فعال  سطح  افزایش  به  منجر  که  می شود 
جهت انجام واکنش اکسایش هیدروژن و بازیابی توان ازدست رفته در 
اثر مسمومیت خواهد شد. شایان ذکر است که در این پژوهش فرض 
شده است معادلات سینتیک تحت تأثیر حضور N2، جز در مقدار فشار 
جزئی H2 و CO قرار نمی گیرند. به عبارت دیگر، هرگونه جزء ورودی از 
قبیل N2 که رقیق کننده جریان ورودی به آند است، در واکنش های 

جذب سطحی شرکت نمی کند.

2-4- معادلات سینتیکی اجزاء 
از معادلات سینتیکی  تا )7(  جهت مدل کردن واکنش های )1( 
اجزاء استفاده شده است. معادلات سینتیکی اجزاء برای پیل سوختی 
سوخت  به  اکسیژن  تزریق  از  پس  کربن  مونواکسید  با  مسموم شده 

به صورت زیر می باشند ]8، 17 و 18[.
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در معادلات تعادلی فوق، پارامتر n بیانگر مرتبه واکنش می باشد. این 
پارامتر از طریق انجام آزمایش های تجربی محاسبه می شود. همچنین 
در این معادلات، θ بیانگر کسر پوششی اجزاء )در واکنش های سطحی 
متغیری به نام کسر پوششی برای هر یک از اجزاء جذب شده بر روی 
سطح کاتالیست تعریف می شود که این متغیر بیانگر کسری از سطح 
 k ،)لایه کاتالیستی است که توسط گونه جذب شده پوشیده شده باشد
ثابت نرخ واکنش  و b ثابت تعادلی واکنش می باشد. مقادیر فشار جزئی 
اجزاء موجود در روابط تعادلی فوق از طریق حل معادلات انتقال اجزاء 
دست  به  کربن  مونواکسید  با  مسموم شده  سوختی  پیل  برای  گازی 
کامل  جزئیات  با  حاکم  معادلات  بخش   در  معادلات  این  که  می آید 
 می باشند که 

co

RT
Fα

 و 
h

RT
Fα

تشریح می گردند. مقادیر bH و bCO برابر 
αH و αCO به ترتیب شیب تافل1 برای واکنش های اکسایش هیدروژن 

مقادیر   ،)9( و   )8( روابط  در  همچنین  می باشد.  کربن  مونواکسید  و 
fhk در حالت کلی به دو صورت مقدار ثابت و یا تابعی از کسر  fcb و 

پوششی کربن مونوکسید به شکل روابط زیر بیان می شوند ]6[.

5 
 

(7)  (𝑃𝑃𝑃𝑃 − 𝑂𝑂) + 2(𝑃𝑃𝑃𝑃 − 𝐻𝐻)
         𝑘𝑘𝑜𝑜ℎ          →         3𝑃𝑃𝑃𝑃 + 𝐻𝐻2𝑂𝑂 

شده از سطح کاتالیست جذب مونواکسید کربنباعث حذف  ((6))واکنش  شدهجذب مونواکسید کربنبا  شدهجذبواکنش اکسیژن  
در  رفتهتازدسکه منجر به افزایش سطح فعال الکتروشیمیایی کاتالیست جهت انجام واکنش اکسایش هیدروژن و بازیابی توان  شودمی

جز در مقدار  ،N2حضور  ریتأثمعادلات سینتیک تحت در این پژوهش فرض شده است  یان ذکر است کهشااثر مسمومیت خواهد شد. 
جریان ورودی به آند است، در کننده رقیقکه  N2، هرگونه جزء ورودی از قبیل گریدعبارتبه. گیرندنمیقرار  COو  H2فشار جزئی 

 .کندمیجذب سطحی شرکت نهای واکنش
 اجزاء  سینتیکیمعادلات  -2-4

اجزاء برای پیل سوختی  سینتیکیاست. معادلات  شدهاستفاده اجزاء سینتیکیمعادلات از  (7)تا  (1) هایواکنشجهت مدل کردن 
 .[18 و 17 ،8]باشند میزیر صورت بهپس از تزریق اکسیژن به سوخت  مونواکسید کربنشده با مسموم
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𝜕𝜕𝜃𝜃𝐻𝐻
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𝜕𝜕𝑃𝑃 = 𝑘𝑘𝑓𝑓𝑓𝑓𝑃𝑃𝐶𝐶𝐶𝐶(1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐻𝐻) − 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓𝑘𝑘𝑓𝑓𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝑘𝑘𝑒𝑒𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶𝑒𝑒

𝜂𝜂𝑎𝑎
𝑏𝑏𝑐𝑐𝑜𝑜 − 𝑘𝑘𝑜𝑜𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 

(10)  𝜌𝜌𝑝𝑝𝑝𝑝
𝜕𝜕𝜃𝜃𝐶𝐶
𝜕𝜕𝑃𝑃 = 𝑘𝑘𝑓𝑓𝑜𝑜𝑃𝑃𝐶𝐶2(1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐻𝐻)𝑛𝑛 − 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑜𝑜𝑘𝑘𝑓𝑓𝑜𝑜(𝜃𝜃𝐶𝐶)𝑛𝑛 − 𝑘𝑘𝑜𝑜ℎ𝜃𝜃𝐻𝐻𝑛𝑛𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝑘𝑘𝑜𝑜𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶𝜃𝜃𝐶𝐶 

 .شودمیی تجربی محاسبه هاشیآزما. این پارامتر از طریق انجام باشدمیبیانگر مرتبه واکنش  𝑛𝑛لات تعادلی فوق، پارامتر در معاد
های سطحی متغیری به نام کسر پوششی برای هر یک از اجزاء در واکنشبیانگر کسر پوششی اجزاء ) 𝜃𝜃، معادلاتاین در همچنین 

شده ونه جذبسط گاست که تو لایه کاتالیستیکه این متغیر بیانگر کسری از سطح  شودمیبر روی سطح کاتالیست تعریف  شدهجذب
 از طریق موجود در روابط تعادلی فوق اجزاء. مقادیر فشار جزئی باشدمی تعادلی واکنشثابت  𝑏𝑏 و واکنشابت نرخ ث 𝑘𝑘 ،پوشیده شده باشد(

ت معادلا آید که این معادلات در بخشمی به دست مونواکسید کربنشده با اجزاء گازی برای پیل سوختی مسموم انتقالحل معادلات 
𝑅𝑅𝑅𝑅برابر  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑜𝑜و  𝑏𝑏ℎمقادیر  .گردندتشریح میبا جزئیات کامل  حاکم

𝛼𝛼ℎ𝐹𝐹
𝑅𝑅𝑅𝑅و  

𝛼𝛼𝑐𝑐𝑜𝑜𝐹𝐹
برای  1به ترتیب شیب تافل 𝛼𝛼𝑓𝑓𝑜𝑜و  𝛼𝛼ℎباشند که می 

در حالت کلی به دو صورت  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎو  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓(، مقادیر 9)( و 8)همچنین در روابط  .باشدمی مونواکسید کربنروژن و های اکسایش هیدواکنش
 .[6] شوندمیبه شکل روابط زیر بیان مونوکسید کربنمقدار ثابت و یا تابعی از کسر پوششی 

(11)  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓 = 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓0 exp [
𝛿𝛿(Δ𝐺𝐺𝑓𝑓𝑐𝑐)

𝑅𝑅𝑅𝑅 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂] 

(12)  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ = 𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ0 exp [−
𝛿𝛿(Δ𝐸𝐸𝐻𝐻)
𝑅𝑅𝑅𝑅 (1 − exp ( −𝑝𝑝𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂

))] 

𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂 0 در حالت 𝑘𝑘𝑓𝑓ℎو  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓مقادیر  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ0و  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓0(، 12)( و 11)در روابط  = ،𝛿𝛿(Δ𝐺𝐺𝑓𝑓𝑜𝑜)  مونواکسید کربنجذب انرژی آزاد تغییرات 
جذب هیدروژن نزدیک به  سازی واکنشانرژی فعالتغییرات  𝛿𝛿(Δ𝐸𝐸𝐻𝐻) از صفر تا بیشترین مقدار پوشش سطح و 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂در حالت تغییر 

 .[6] باشدمی مونواکسید کربنهای تجمع مکان
 بر جریان دوفاز سمت آند پیل سوختیمعادلات حاکم  -2-5

. و جامد در ارتباط هستند گاز، مایعاست که در آن فازهای مختلف نظیر فاز  یک سیستم الکتروشیمیایی درواقع سوختی پیل یک
بخشهمچنین در . تخلخل آن متغیر است که میزان یی حرکت سیال در یک محیط متخلخل صورت گرفتههاسیستمهمچنین در چنین 

 للیتحنیازمند سوختی  بنابراین از یک دیدگاه کلی، تحلیل یک پیل ؛گیردمی صورت الکتروشیمیاییهای واکنش سوختی پیلاز هایی 
شیمیایی و الکتروشیمیایی و انتقال حرارت های واکنش، فازی چند هایمحیطمتخلخل، های محیطکه درگیر مباحثی نظیر  استمسائلی 

 مسئلهدر  معادلات انتقالی حاکم بر متغیرهای فیزیکی درگیر ارائه داد، لازم است تا ایمسئلهبرای آنکه بتوان مدل جامعی برای چنین  .شوندمی
گونه و منتوموبقای جرم، مهای اصل توسط طورکلیبهی الکتروشیمیایی فرآیندهای الکتروشیمیایی هاسیستمچنین  در. شوند شناخته شده و حل

 .شوندمی تشریحکه در ادامه  گردندمیهر فاز بیان  درشیمیایی های 
                                                      
1 Tafel Slope 

 
 )11(

5 
 

(7)  (𝑃𝑃𝑃𝑃 − 𝑂𝑂) + 2(𝑃𝑃𝑃𝑃 − 𝐻𝐻)
         𝑘𝑘𝑜𝑜ℎ          →         3𝑃𝑃𝑃𝑃 + 𝐻𝐻2𝑂𝑂 

شده از سطح کاتالیست جذب مونواکسید کربنباعث حذف  ((6))واکنش  شدهجذب مونواکسید کربنبا  شدهجذبواکنش اکسیژن  
در  رفتهتازدسکه منجر به افزایش سطح فعال الکتروشیمیایی کاتالیست جهت انجام واکنش اکسایش هیدروژن و بازیابی توان  شودمی

جز در مقدار  ،N2حضور  ریتأثمعادلات سینتیک تحت در این پژوهش فرض شده است  یان ذکر است کهشااثر مسمومیت خواهد شد. 
جریان ورودی به آند است، در کننده رقیقکه  N2، هرگونه جزء ورودی از قبیل گریدعبارتبه. گیرندنمیقرار  COو  H2فشار جزئی 

 .کندمیجذب سطحی شرکت نهای واکنش
 اجزاء  سینتیکیمعادلات  -2-4

اجزاء برای پیل سوختی  سینتیکیاست. معادلات  شدهاستفاده اجزاء سینتیکیمعادلات از  (7)تا  (1) هایواکنشجهت مدل کردن 
 .[18 و 17 ،8]باشند میزیر صورت بهپس از تزریق اکسیژن به سوخت  مونواکسید کربنشده با مسموم

(8)  𝜌𝜌𝑝𝑝𝑝𝑝
𝜕𝜕𝜃𝜃𝐻𝐻
𝜕𝜕𝑃𝑃 = 𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ𝑃𝑃𝐻𝐻2(1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐻𝐻)𝑛𝑛 − 𝑏𝑏𝑓𝑓ℎ𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ(𝜃𝜃𝐻𝐻)𝑛𝑛 − 2𝜃𝜃𝐻𝐻𝑘𝑘𝑒𝑒ℎ sinh (

𝜂𝜂𝑎𝑎
𝑏𝑏ℎ
) − 𝑘𝑘𝑜𝑜ℎ𝜃𝜃𝐻𝐻𝑛𝑛𝜃𝜃𝐶𝐶 

(9)  𝜌𝜌𝑝𝑝𝑝𝑝
𝜕𝜕𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶
𝜕𝜕𝑃𝑃 = 𝑘𝑘𝑓𝑓𝑓𝑓𝑃𝑃𝐶𝐶𝐶𝐶(1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐻𝐻) − 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓𝑘𝑘𝑓𝑓𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝑘𝑘𝑒𝑒𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶𝑒𝑒

𝜂𝜂𝑎𝑎
𝑏𝑏𝑐𝑐𝑜𝑜 − 𝑘𝑘𝑜𝑜𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 

(10)  𝜌𝜌𝑝𝑝𝑝𝑝
𝜕𝜕𝜃𝜃𝐶𝐶
𝜕𝜕𝑃𝑃 = 𝑘𝑘𝑓𝑓𝑜𝑜𝑃𝑃𝐶𝐶2(1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐻𝐻)𝑛𝑛 − 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑜𝑜𝑘𝑘𝑓𝑓𝑜𝑜(𝜃𝜃𝐶𝐶)𝑛𝑛 − 𝑘𝑘𝑜𝑜ℎ𝜃𝜃𝐻𝐻𝑛𝑛𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝑘𝑘𝑜𝑜𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶𝜃𝜃𝐶𝐶 

 .شودمیی تجربی محاسبه هاشیآزما. این پارامتر از طریق انجام باشدمیبیانگر مرتبه واکنش  𝑛𝑛لات تعادلی فوق، پارامتر در معاد
های سطحی متغیری به نام کسر پوششی برای هر یک از اجزاء در واکنشبیانگر کسر پوششی اجزاء ) 𝜃𝜃، معادلاتاین در همچنین 

شده ونه جذبسط گاست که تو لایه کاتالیستیکه این متغیر بیانگر کسری از سطح  شودمیبر روی سطح کاتالیست تعریف  شدهجذب
 از طریق موجود در روابط تعادلی فوق اجزاء. مقادیر فشار جزئی باشدمی تعادلی واکنشثابت  𝑏𝑏 و واکنشابت نرخ ث 𝑘𝑘 ،پوشیده شده باشد(

ت معادلا آید که این معادلات در بخشمی به دست مونواکسید کربنشده با اجزاء گازی برای پیل سوختی مسموم انتقالحل معادلات 
𝑅𝑅𝑅𝑅برابر  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑜𝑜و  𝑏𝑏ℎمقادیر  .گردندتشریح میبا جزئیات کامل  حاکم

𝛼𝛼ℎ𝐹𝐹
𝑅𝑅𝑅𝑅و  

𝛼𝛼𝑐𝑐𝑜𝑜𝐹𝐹
برای  1به ترتیب شیب تافل 𝛼𝛼𝑓𝑓𝑜𝑜و  𝛼𝛼ℎباشند که می 

در حالت کلی به دو صورت  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎو  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓(، مقادیر 9)( و 8)همچنین در روابط  .باشدمی مونواکسید کربنروژن و های اکسایش هیدواکنش
 .[6] شوندمیبه شکل روابط زیر بیان مونوکسید کربنمقدار ثابت و یا تابعی از کسر پوششی 

(11)  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓 = 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓0 exp [
𝛿𝛿(Δ𝐺𝐺𝑓𝑓𝑐𝑐)

𝑅𝑅𝑅𝑅 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂] 

(12)  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ = 𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ0 exp [−
𝛿𝛿(Δ𝐸𝐸𝐻𝐻)
𝑅𝑅𝑅𝑅 (1 − exp ( −𝑝𝑝𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂

))] 

𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂 0 در حالت 𝑘𝑘𝑓𝑓ℎو  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓مقادیر  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ0و  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓0(، 12)( و 11)در روابط  = ،𝛿𝛿(Δ𝐺𝐺𝑓𝑓𝑜𝑜)  مونواکسید کربنجذب انرژی آزاد تغییرات 
جذب هیدروژن نزدیک به  سازی واکنشانرژی فعالتغییرات  𝛿𝛿(Δ𝐸𝐸𝐻𝐻) از صفر تا بیشترین مقدار پوشش سطح و 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂در حالت تغییر 

 .[6] باشدمی مونواکسید کربنهای تجمع مکان
 بر جریان دوفاز سمت آند پیل سوختیمعادلات حاکم  -2-5

. و جامد در ارتباط هستند گاز، مایعاست که در آن فازهای مختلف نظیر فاز  یک سیستم الکتروشیمیایی درواقع سوختی پیل یک
بخشهمچنین در . تخلخل آن متغیر است که میزان یی حرکت سیال در یک محیط متخلخل صورت گرفتههاسیستمهمچنین در چنین 

 للیتحنیازمند سوختی  بنابراین از یک دیدگاه کلی، تحلیل یک پیل ؛گیردمی صورت الکتروشیمیاییهای واکنش سوختی پیلاز هایی 
شیمیایی و الکتروشیمیایی و انتقال حرارت های واکنش، فازی چند هایمحیطمتخلخل، های محیطکه درگیر مباحثی نظیر  استمسائلی 

 مسئلهدر  معادلات انتقالی حاکم بر متغیرهای فیزیکی درگیر ارائه داد، لازم است تا ایمسئلهبرای آنکه بتوان مدل جامعی برای چنین  .شوندمی
گونه و منتوموبقای جرم، مهای اصل توسط طورکلیبهی الکتروشیمیایی فرآیندهای الکتروشیمیایی هاسیستمچنین  در. شوند شناخته شده و حل

 .شوندمی تشریحکه در ادامه  گردندمیهر فاز بیان  درشیمیایی های 
                                                      
1 Tafel Slope 

 
 )12(

fhk در  و   fcb 0fhk مقادیر  و   0fcb در روابط )11( و )12(، 
 تغییرات انرژی آزاد جذب مونواکسید 

 )مقاله فارسی( شدهآراییاصلاحات مدنظر نویسندگان پس از مطالعه کامل مقاله ویراستاری و صفحهجدول الف: 

 اصلاحات درخواستی شماره پاراگراف/شکل/جدول شماره صفحه مورد

نام دانشکده و دانشگاه نویسنده  1 1
 سوم

نام دانشکده و دانشگاه  "حیدری هادی"لطفا برای نویسنده سوم 
" ایران قم، قم، صنعتی دانشگاه انرژی، مهندسی گروه"به 

 . نماید تغییر

نام دانشکده و دانشگاه نویسنده  1 2
 چهارم

 زاده عبداله مهدی محمد"لطفا برای نویسنده چهارم 
 مهندسی دانشکده"نام دانشکده و دانشگاه به  "سنگرودی
 .نماید تغییر" ایران رشت، گیلان، دانشگاه مکانیک،

 3شکل  11 3

" و مقایسه با نتایج تجربی"در قسمت پانویس شکل، عبارت 
 پانویس صحیح: حذف گردد.

: منحنی تغییرات اضافه ولتاژ بر حسب چگالی جریان 3شکل 
های مختلف مونواکسید کربن )الف(: مقایسه خروجی در غلظت

)ب(:  ]7[ی با نتایج عددی اشپرینگر و همکاران نتایج عدد
 ]33[مقایسه نتایج عددی با نتایج تجربی لی و همکاران 

پانویس تغییر یابد به: بررسی تاثیر رقیق شوندگی سوخت  7شکل  15 4
  ]16[شده بر عملکرد پیل و مقایسه نتایج با نتایج تجربی مسموم

 4پاراگراف  4 5

اصلاح شود  Hبه  hو  COبه  co، 10در پاراگراف بعد از معادله 
 :هایدر پارامتر
 

Hb 
 و

COb    و 

CO  و 

H 
 

 5پاراگراف  4 6
 اصلاح شود در پارامتر: COبه  co، 12در پاراگراف بعد از معادله 

 
 Δ COGp 

 4پاراگراف  6 7

 o2hMو  2hM اندیس های جرم مولکولی  ،4در پاراگراف 
 بصورت زیر نگاشته شوند:

2HM 

2H OM 

 1پاراگراف  8 8

بصورت زیر  coiو  hi، دو پارامتر 47در پاراگراف بعد از رابطه 
 نگاشته شوند: 

Hi 

COi 

 پارامتر شیب تافل بصورت زیر نگاشته شود: 2جدول  12 9
 

 ، COθ = حالت 0 
COθ از صفر تا بیشترین مقدار پوشش سطح و  کربن در حالت تغییر 
 تغییرات انرژی فعال سازی واکنش جذب هیدروژن نزدیک 

5 
 

(7)  (𝑃𝑃𝑃𝑃 − 𝑂𝑂) + 2(𝑃𝑃𝑃𝑃 − 𝐻𝐻)
         𝑘𝑘𝑜𝑜ℎ          →         3𝑃𝑃𝑃𝑃 + 𝐻𝐻2𝑂𝑂 

شده از سطح کاتالیست جذب مونواکسید کربنباعث حذف  ((6))واکنش  شدهجذب مونواکسید کربنبا  شدهجذبواکنش اکسیژن  
در  رفتهتازدسکه منجر به افزایش سطح فعال الکتروشیمیایی کاتالیست جهت انجام واکنش اکسایش هیدروژن و بازیابی توان  شودمی

جز در مقدار  ،N2حضور  ریتأثمعادلات سینتیک تحت در این پژوهش فرض شده است  یان ذکر است کهشااثر مسمومیت خواهد شد. 
جریان ورودی به آند است، در کننده رقیقکه  N2، هرگونه جزء ورودی از قبیل گریدعبارتبه. گیرندنمیقرار  COو  H2فشار جزئی 

 .کندمیجذب سطحی شرکت نهای واکنش
 اجزاء  سینتیکیمعادلات  -2-4

اجزاء برای پیل سوختی  سینتیکیاست. معادلات  شدهاستفاده اجزاء سینتیکیمعادلات از  (7)تا  (1) هایواکنشجهت مدل کردن 
 .[18 و 17 ،8]باشند میزیر صورت بهپس از تزریق اکسیژن به سوخت  مونواکسید کربنشده با مسموم

(8)  𝜌𝜌𝑝𝑝𝑝𝑝
𝜕𝜕𝜃𝜃𝐻𝐻
𝜕𝜕𝑃𝑃 = 𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ𝑃𝑃𝐻𝐻2(1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐻𝐻)𝑛𝑛 − 𝑏𝑏𝑓𝑓ℎ𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ(𝜃𝜃𝐻𝐻)𝑛𝑛 − 2𝜃𝜃𝐻𝐻𝑘𝑘𝑒𝑒ℎ sinh (

𝜂𝜂𝑎𝑎
𝑏𝑏ℎ
) − 𝑘𝑘𝑜𝑜ℎ𝜃𝜃𝐻𝐻𝑛𝑛𝜃𝜃𝐶𝐶 

(9)  𝜌𝜌𝑝𝑝𝑝𝑝
𝜕𝜕𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶
𝜕𝜕𝑃𝑃 = 𝑘𝑘𝑓𝑓𝑓𝑓𝑃𝑃𝐶𝐶𝐶𝐶(1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐻𝐻) − 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓𝑘𝑘𝑓𝑓𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝑘𝑘𝑒𝑒𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶𝑒𝑒

𝜂𝜂𝑎𝑎
𝑏𝑏𝑐𝑐𝑜𝑜 − 𝑘𝑘𝑜𝑜𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 

(10)  𝜌𝜌𝑝𝑝𝑝𝑝
𝜕𝜕𝜃𝜃𝐶𝐶
𝜕𝜕𝑃𝑃 = 𝑘𝑘𝑓𝑓𝑜𝑜𝑃𝑃𝐶𝐶2(1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝜃𝜃𝐻𝐻)𝑛𝑛 − 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑜𝑜𝑘𝑘𝑓𝑓𝑜𝑜(𝜃𝜃𝐶𝐶)𝑛𝑛 − 𝑘𝑘𝑜𝑜ℎ𝜃𝜃𝐻𝐻𝑛𝑛𝜃𝜃𝐶𝐶 − 𝑘𝑘𝑜𝑜𝑓𝑓𝜃𝜃𝐶𝐶𝐶𝐶𝜃𝜃𝐶𝐶 

 .شودمیی تجربی محاسبه هاشیآزما. این پارامتر از طریق انجام باشدمیبیانگر مرتبه واکنش  𝑛𝑛لات تعادلی فوق، پارامتر در معاد
های سطحی متغیری به نام کسر پوششی برای هر یک از اجزاء در واکنشبیانگر کسر پوششی اجزاء ) 𝜃𝜃، معادلاتاین در همچنین 

شده ونه جذبسط گاست که تو لایه کاتالیستیکه این متغیر بیانگر کسری از سطح  شودمیبر روی سطح کاتالیست تعریف  شدهجذب
 از طریق موجود در روابط تعادلی فوق اجزاء. مقادیر فشار جزئی باشدمی تعادلی واکنشثابت  𝑏𝑏 و واکنشابت نرخ ث 𝑘𝑘 ،پوشیده شده باشد(

ت معادلا آید که این معادلات در بخشمی به دست مونواکسید کربنشده با اجزاء گازی برای پیل سوختی مسموم انتقالحل معادلات 
𝑅𝑅𝑅𝑅برابر  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑜𝑜و  𝑏𝑏ℎمقادیر  .گردندتشریح میبا جزئیات کامل  حاکم

𝛼𝛼ℎ𝐹𝐹
𝑅𝑅𝑅𝑅و  

𝛼𝛼𝑐𝑐𝑜𝑜𝐹𝐹
برای  1به ترتیب شیب تافل 𝛼𝛼𝑓𝑓𝑜𝑜و  𝛼𝛼ℎباشند که می 

در حالت کلی به دو صورت  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎو  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓(، مقادیر 9)( و 8)همچنین در روابط  .باشدمی مونواکسید کربنروژن و های اکسایش هیدواکنش
 .[6] شوندمیبه شکل روابط زیر بیان مونوکسید کربنمقدار ثابت و یا تابعی از کسر پوششی 

(11)  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓 = 𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓0 exp [
𝛿𝛿(Δ𝐺𝐺𝑓𝑓𝑐𝑐)

𝑅𝑅𝑅𝑅 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂] 

(12)  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ = 𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ0 exp [−
𝛿𝛿(Δ𝐸𝐸𝐻𝐻)
𝑅𝑅𝑅𝑅 (1 − exp ( −𝑝𝑝𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂1 − 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂

))] 

𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂 0 در حالت 𝑘𝑘𝑓𝑓ℎو  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓مقادیر  𝑘𝑘𝑓𝑓ℎ0و  𝑏𝑏𝑓𝑓𝑓𝑓0(، 12)( و 11)در روابط  = ،𝛿𝛿(Δ𝐺𝐺𝑓𝑓𝑜𝑜)  مونواکسید کربنجذب انرژی آزاد تغییرات 
جذب هیدروژن نزدیک به  سازی واکنشانرژی فعالتغییرات  𝛿𝛿(Δ𝐸𝐸𝐻𝐻) از صفر تا بیشترین مقدار پوشش سطح و 𝜃𝜃𝐶𝐶𝑂𝑂در حالت تغییر 

 .[6] باشدمی مونواکسید کربنهای تجمع مکان
 بر جریان دوفاز سمت آند پیل سوختیمعادلات حاکم  -2-5

. و جامد در ارتباط هستند گاز، مایعاست که در آن فازهای مختلف نظیر فاز  یک سیستم الکتروشیمیایی درواقع سوختی پیل یک
بخشهمچنین در . تخلخل آن متغیر است که میزان یی حرکت سیال در یک محیط متخلخل صورت گرفتههاسیستمهمچنین در چنین 

 للیتحنیازمند سوختی  بنابراین از یک دیدگاه کلی، تحلیل یک پیل ؛گیردمی صورت الکتروشیمیاییهای واکنش سوختی پیلاز هایی 
شیمیایی و الکتروشیمیایی و انتقال حرارت های واکنش، فازی چند هایمحیطمتخلخل، های محیطکه درگیر مباحثی نظیر  استمسائلی 

 مسئلهدر  معادلات انتقالی حاکم بر متغیرهای فیزیکی درگیر ارائه داد، لازم است تا ایمسئلهبرای آنکه بتوان مدل جامعی برای چنین  .شوندمی
گونه و منتوموبقای جرم، مهای اصل توسط طورکلیبهی الکتروشیمیایی فرآیندهای الکتروشیمیایی هاسیستمچنین  در. شوند شناخته شده و حل

 .شوندمی تشریحکه در ادامه  گردندمیهر فاز بیان  درشیمیایی های 
                                                      
1 Tafel Slope 

به مکان های تجمع مونواکسید کربن می باشد ]6[.

1  Tafel Slope
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2-5- معادلات حاکم بر جریان دوفاز سمت آند پیل سوختی
که  است  الکتروشیمیایی  سیستم  یک  درواقع  سوختی  پیل  یک 
در آن فازهای مختلف نظیر فاز گاز، مایع و جامد در ارتباط هستند. 
محیط  یک  در  سیال  حرکت  سیستم هایی  چنین  در  همچنین 
متخلخل صورت گرفته که میزان تخلخل آن متغیر است. همچنین 
صورت  الکتروشیمیایی  واکنش های  سوختی  پیل  از  بخش هایی  در 
می گیرد؛ بنابراین از یک دیدگاه کلی، تحلیل یک پیل سوختی نیازمند 
متخلخل،  محیط های  نظیر  مباحثی  درگیر  که  است  مسائلی  تحلیل 
محیط های چند فازی، واکنش های شیمیایی و الکتروشیمیایی و انتقال 
حرارت می شوند. برای آنکه بتوان مدل جامعی برای چنین مسئله ای 
بر متغیرهای فیزیکی  انتقالی حاکم  تا معادلات  ارائه داد، لازم است 
در چنین سیستم های  و حل شوند.  مسئله شناخته شده  در  درگیر 
الکتروشیمیایی فرآیندهای الکتروشیمیایی به طورکلی توسط اصل های 
بقای جرم، مومنتوم و گونه های شیمیایی در هر فاز بیان می گردند که 

در ادامه تشریح می شوند.
مدل دوفاز ارائه شده در این پژوهش یکی از انواع مدل های جریان 
دوفاز دو سیال محسوب می شود ]20[. در این مدل، هر فاز توسط یک 
دسته از معادلات بقاء معرفی می گردند و این دو فاز با حالت اشباع 
گرفته  نظر  در  سیال  دو  مدل  در  که  اساسی  فرض  می شوند.  کوپل 
شده این است که آب مایع در نواحی متخلخل براثر برآیند نیروهای 
مویینگی و یا به عبارت دیگر فشار مویینگی به حرکت درمی آید ]21[. 
به همین دلیل ابتدا معادلات حاکم بر مخلوط گازی به صورت کامل 
حل می شوند و سپس معادلات حرکت آب مایع در نواحی متخلخل 
پیل سوختی حل می گردند. همچنین ارتباط بین دو فاز مایع و گاز 
( صورت  g lS − ( فازها  تبدیل  نرخ  به  مربوط  عبارت چشمه  از طریق 

می گیرد.

2-5-1- معادلات حرکت فاز گازی
لایه های  و  جریان  کانال  درون  گازی  مخلوط  انتقال  به طورکلی، 
کاتالیست از اصول و قوانین پایستگی جرم، مومنتوم و اجزاء پیروی 

می کند که این معادلات به شکل زیر می باشند.
• معادله بقای جرم 

( )( ) ( )1
.g

g g m

s
u S

t
ρ ε

ρ
∂ −

+ ∇ =
∂



 
 )13(

 gu


mS عبارت چشمه و  gρ چگالی مخلوط گازی،  در رابطه )13(، 
بردار سرعت ظاهری مخلوط گازی می باشد که توسط رابطه )14( با 

U، متناسب می باشد ]21[.


بردار سرعت ذاتی سیال 

( )1gu s Uε= −




   )14(

 s و  متخلخل  الکترودهای  تخلخل  ε ضریب   ،)14( رابطه  در 
اشباع آب مایع می باشد که نشان دهنده کسری از حجم فضای خالی 
حجم کنترل می باشد که توسط فاز مایع در قسمت الکترود اشغال شده 
ε برابر واحد  است. در داخل کانال به دلیل وجود سیال خالص مقدار 
بنابراین بردار سرعت ظاهری و واقعی  s برابر صفر بوده و  و مقدار 
الکترودها  داخل  در  پارامتر  دو  این  اما  می باشند،  برابر  کانال  درون 

مقداری بین صفر و یک دارند ]21[.

• معادله بقای مومنتوم ]21-23[

( )
( )

( )
( ) ( ) ( )22

1 1 1. .
1 11

g g g
g g g g g g g

rg

u
u u P u u

s t s KKs

ρ µ
ρ µ

ε εε

∂
+ ∇ = −∇ + ∇ ∇ −

− ∂ −−



  

  )15(

( )
( )

( )
( ) ( ) ( )22

1 1 1. .
1 11

g g g
g g g g g g g

rg

u
u u P u u

s t s KKs

ρ µ
ρ µ

ε εε

∂
+ ∇ = −∇ + ∇ ∇ −

− ∂ −−



  

نیروی  نشان دهنده   )15( معادله  سمت راست  عبارت  آخرین 
قسمت  در  موجود  منافذ  دیواره های  توسط  اعمال شده  دارسی  درگ 
الکترودهای متخلخل می باشد که منجر به یک افت فشار قابل توجه 
عبارت،  این  به  معمولاً  پیل سوختی می شود که  متخلخل  ناحیه  در 
ترم ویسکوز در مقیاس میکرو یا ترم ویسکوز دارسی1 اطلاق می شود. 
همچنین، پارامترKrg در معادله فوق، نفوذپذیری نسبی برای فاز گاز 
برای  آن  مقدار  که  می باشد  متخلخل  ماده  مطلق  نفوذپذیری   K و 
در  بی نهایت  گاز،  کانال  برای  و  کوچک  بسیار  متخلخل  الکترودهای 

نظر گرفته شده است ]21[.

معادله انتقال اجزاء سمت آند  •

( )( ) ( ) ( )
1

. .    ,        2, 2 , , 2g i eff
g g i g i i i

s X
u X D X S i h h o co o

t
ρ ε

ρ ρ
∂ −

+ ∇ = ∇ ∇ + =
∂

   

( )( ) ( ) ( )
1

. .    ,        2, 2 , , 2g i eff
g g i g i i i

s X
u X D X S i h h o co o

t
ρ ε

ρ ρ
∂ −

+ ∇ = ∇ ∇ + =
∂



 
)16(

مقدار کسر جرمی نیتروژن نیز به صورت رابطه )17( محاسبه می شود.

1  Darcy Viscous Term
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2 1          ,            2, 2 , , 2n i
i

X X i h h o co o= − =∑
 

  )17(

بیانگر کسر جرمی،  ترتیب  به   iS eff و 
iD ، iX رابطه )16(،  در 

i در مخلوط گازی  نفوذ جرمی مؤثر و عبارت چشمه مربوط به گونه 
نواحی متخلخل  برای جریان در  نفوذ جرمی مؤثر گونه ها  می باشند. 
یعنی لایه نفوذ گاز و لایه کاتالیستی با استفاده از رابطه براگمن1 به 

صورت زیر تعریف می گردد ]24 و 25[.

( ) 1.5
1eff

i iD D sε = −     )18(

i در یک سیستم  iD ضریب نفوذ جرمی گونه  در رابطه )18(، 
غیر متخلخل می باشد و به صورت رابطه زیر به فشار و دمای کاری 

پیل سوختی مرتبط می گردد ]24-26[.

1.5 1
ref

i i
ref ref

T pD D
T p

−
   

=    
     

  )19(

ref به ترتیب، دمای مرجع، فشار 
iD refp و   ، refT در رابطه )19(، 

i می باشد. معادلات )13( تا  مرجع و ضریب نفوذ جرمی مرجع گونه 
)19( برای هر دو قسمت کانال و الکترودها به کار می روند و بنابراین 
نیاز به اعمال شرایط مرزی در سطوح فصل مشترک کانال-لایه نفوذ 
گاز و لایه نفوذ گاز-لایه کاتالیستی نمی باشد. همچنین آخرین عبارت 
سمت راست معادلات )13( و )16( بیانگر ترم چشمه یا چاه به دلیل 
واکنش های الکتروشیمیایی داخل لایه کاتالیستی می باشد که مقدار 
آن در دیگر قسمت های میدان حل صفر می باشد. این عبارت ها برای 
لایه کاتالیستی سمت آند پیل سوختی به صورت روابط )20( تا )22( 

بیان می گردند ]21[. 
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,
 

( )2             ,                 2, , 2
2

ads
i

i h s
qS M A i h co o

F
 

= − = 
   

 )20(
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 β F ثابت فارادی،  ai چگالی جریان سمت آند،  در روابط فوق، 
ضریب نرخ خالص انتقال آب از طریق غشاء در ازای عبور یک پروتون، 
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 )مقاله فارسی( شدهآراییاصلاحات مدنظر نویسندگان پس از مطالعه کامل مقاله ویراستاری و صفحهجدول الف: 

 اصلاحات درخواستی شماره پاراگراف/شکل/جدول شماره صفحه مورد

نام دانشکده و دانشگاه نویسنده  1 1
 سوم

نام دانشکده و دانشگاه  "حیدری هادی"لطفا برای نویسنده سوم 
" ایران قم، قم، صنعتی دانشگاه انرژی، مهندسی گروه"به 

 . نماید تغییر

نام دانشکده و دانشگاه نویسنده  1 2
 چهارم

 زاده عبداله مهدی محمد"لطفا برای نویسنده چهارم 
 مهندسی دانشکده"نام دانشکده و دانشگاه به  "سنگرودی
 .نماید تغییر" ایران رشت، گیلان، دانشگاه مکانیک،

 3شکل  11 3

" و مقایسه با نتایج تجربی"در قسمت پانویس شکل، عبارت 
 پانویس صحیح: حذف گردد.

: منحنی تغییرات اضافه ولتاژ بر حسب چگالی جریان 3شکل 
های مختلف مونواکسید کربن )الف(: مقایسه خروجی در غلظت

)ب(:  ]7[ی با نتایج عددی اشپرینگر و همکاران نتایج عدد
 ]33[مقایسه نتایج عددی با نتایج تجربی لی و همکاران 

پانویس تغییر یابد به: بررسی تاثیر رقیق شوندگی سوخت  7شکل  15 4
  ]16[شده بر عملکرد پیل و مقایسه نتایج با نتایج تجربی مسموم
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 3شکل  11 3

" و مقایسه با نتایج تجربی"در قسمت پانویس شکل، عبارت 
 پانویس صحیح: حذف گردد.

: منحنی تغییرات اضافه ولتاژ بر حسب چگالی جریان 3شکل 
های مختلف مونواکسید کربن )الف(: مقایسه خروجی در غلظت

)ب(:  ]7[ی با نتایج عددی اشپرینگر و همکاران نتایج عدد
 ]33[مقایسه نتایج عددی با نتایج تجربی لی و همکاران 

پانویس تغییر یابد به: بررسی تاثیر رقیق شوندگی سوخت  7شکل  15 4
  ]16[شده بر عملکرد پیل و مقایسه نتایج با نتایج تجربی مسموم

 4پاراگراف  4 5

اصلاح شود  Hبه  hو  COبه  co، 10در پاراگراف بعد از معادله 
 :هایدر پارامتر
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 o2hMو  2hM اندیس های جرم مولکولی  ،4در پاراگراف 
 بصورت زیر نگاشته شوند:

2HM 

2H OM 

 1پاراگراف  8 8

بصورت زیر  coiو  hi، دو پارامتر 47در پاراگراف بعد از رابطه 
 نگاشته شوند: 

Hi 

COi 

 پارامتر شیب تافل بصورت زیر نگاشته شود: 2جدول  12 9
 

پیل سوختی می باشد. همچنین در  الکتروشیمیایی  سطح مخصوص 
i بر روی سطح  ads بیانگر نرخ جرمی جذب گونه ی 

iq رابطه )20(، 

1  Bruggeman

کاتالیست می باشد که مقدار آن برای هرکدام از گونه های گازی به فرم 
روابط )23( تا )25( می باشد ]1، 2، 8 و 17[.

( )2 2 1 nads
h fh h CO O Hq k P θ θ θ= − − −    )23(

( )1ads
co fc co CO O Hq k P θ θ θ= − − −   )24(

( )2 2 1 nads
o fo o CO O Hq k P θ θ θ= − − −   )25(

و  چگالش  دلیل  به  آب  جرم  انتقال  نرخ   g lS −  ،)21( رابطه  در 
تبخیر می باشد که به صورت رابطه )26( تعریف می شود ]22 و 27[.

( )g l pc v satS h P P− = −    )26(
pch مطابق رابطه )27( تعیین می گردد  در رابطه )26( پارامتر 

]22 و 27[.

( ) 2

2

1
1 1

2 2
c h o v sat v sate l

pc
v sat h o v sat

k s Y P P P Pk sh
RT P P M P P

ε ε ρ   − − −
= + + −   − −   

  )27(

در سمت راست رابطه )27( اولین ترم بیانگر نرخ چگالش و دومین 
vP فشار جزئی  ترم بیانگر نرخ تبخیر می باشد. همچنین در این رابطه، 
ck ضریب نرخ چگالش،   ،T satP فشار اشباع آب در دمای  بخار آب، 
lρ چگالی آب مایع می باشد. مقدار فشار  و  تبخیر  نرخ  ek ضریب 

اشباع آب نیز به کمک رابطه تجربی )28( محاسبه می شود ]22، 25 
و 27[.

( ) ( ) ( )2 35 7
10 2.1794 0.02953 273.2 9.183 10 273.2      1.445 10 273.2satPlog T T T− −= − + − − × − + × −

( ) ( ) ( )2 35 7
10 2.1794 0.02953 273.2 9.183 10 273.2      1.445 10 273.2satPlog T T T− −= − + − − × − + × −   )28(

در رابطه )28(، مقدار دما برحسب کلوین بوده و فشار اشباع آب 
برحسب اتمسفر محاسبه می گردد ]22[.

2-5-2 معادله انتقال اشباع آب مایع در الکترودهای متخلخل
معادلاتی که تا به اینجا ارائه شدند روابط مربوط به انتقال مخلوط 
بخار  فشار  زمانی که  بودند.  متخلخل  الکترودهای  و  کانال  در  گازی 
بنابراین  و  تجاوز می کند، چگالش شروع می شود  اشباع  از فشار  آب 
در قسمت الکترودهای متخلخل آب مایع وجود خواهد داشت. درون 
الکترودهای متخلخل )لایه نفوذ گاز و لایه کاتالیستی( آب مایع توسط 
عمل مویینگی رانده می شود که این عمل مویینگی به صورت اختلاف 
بین فشار فاز مایع و گاز تعریف می شود. حال در این قسمت به بیان 
معادلات انتقال آب مایع درون الکترودهای متخلخل پرداخته می شود 

.]21[
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• معادله پیوستگی ]27[
( ) ( ) 2. ( )l

l l g l h o

s
u S M

t
ρ ε

ρ −

∂
+ ∇ =

∂

    )29(

lu بردار سرعت ظاهری آب مایع می باشد. در 


در معادله )29(، 
محیط های متخلخل، بر اساس قانون دارسی، سرعت آب مایع از رابطه 

)30( به دست می آید ]21[.

rl
l l

l

KKu P
µ

= − ∇


 
 )30(

lP فشار  rlK نفوذپذیری نسبی برای فاز مایع و  در رابطه )30(، 
 )

gP  آب مایع می باشد که به صورت رابطه )31( با فشار مخلوط گازی )
ارتباط دارد ]21 و 26[.

l g cP P P= −   )31(
cP فشار مویینگی نامیده می شود و تابعی از کسر  در رابطه )31(، 
حجمی اشباع مایع می باشد. رابطه تجربی که بین فشار مویینگی و اشباع 
آب مایع وجود دارد به صورت رابطه )32( می باشد ]21، 24، 25، 27 و 28[.

( )cosc cP J s
K
ε σ θ=

 
 )32(

) تابع  )J s cθ زاویه تماس و  σ کشش سطحی،  در رابطه )32(، 
با توجه به آب گریز بودن و یا آب دوست  معروف لورت1 می باشد که 
بودن سطوح تماس ماده متخلخل الکترودها، این تابع به صورت روابط 

)33( و )34( بیان می شود ]29[.

( ) 2 31.417 2.120 1.263                       ,                  90  cJ s s s s θ °= − + >, ( ) 2 31.417 2.120 1.263                       ,                  90  cJ s s s s θ °= − + >     )33(

( ) ( ) ( ) ( )2 31.417 1 2.120 1 1.263 1   ,   90  cJ s s s s θ °= − − − + − <  )34(
نفوذپذیری نسبی برای فاز گاز و مایع )در روابط )15( و )30(( به 

صورت روابط )35( و )36( تعریف می شود ]21، 25 و 26[.
( )31rgK s= −   )35(

3
rlK s=   )36(

حال با ترکیب روابط )15(، )30( و )31( و جایگذاری در معادله 
پیوستگی فاز مایع )رابطه )29(( به معادله اشباع آب مایع در حالت 
گذرا )رابطه )37(( می رسیم که با حل این معادله، مقدار اشباع آب 

مایع در قسمت الکترودهای متخلخل محاسبه می گردد ]21 و 27[.

( )
2. . ( )gl crl rl

l g l g l h o
l rg l

s dpK KKu s S M
t K ds

µρ ε
ρ ρ

µ µ −

 ∂  
+ ∇ = −∇ ∇ +    ∂   



 
( )

2. . ( )gl crl rl
l g l g l h o

l rg l

s dpK KKu s S M
t K ds

µρ ε
ρ ρ

µ µ −

 ∂  
+ ∇ = −∇ ∇ +    ∂   



  )37(

1  Leverett’s Function

2-6- خواص ترمودینامیکی مخلوط گازی
نظیر چگالی  گازی  مخلوط  ترمودینامیکی  محاسبه خواص  برای 

مخلوط از رابطه گاز ایده ال به صورت زیر استفاده می کنیم ]30[.

g
mix

mix

MP
RT

ρ
 

=  
 

   )38(

1
mix

i
i i

M
X

M

=
  
 ∑

 

  )39(

و   mixM گازی،  mixρ چگالی مخلوط   ،)39( و   )38( روابط  در 
ثابت   R  ، i گونه  و  مخلوط گازی  مولکولی  جرم  ترتیب،  به   iM

gP فشار مخلوط گازی  T دمای کاری پیل سوختی و  جهانی گازها، 
می باشد. ویسکوزیته مخلوط گازی نیز از رابطه )40( به دست می آید 

.]30[

mix i i
i

Xµ µ= ∑
 

  )40(

iµ به ترتیب، ویسکوزیته مخلوط گازی  mixµ و  در رابطه )40(، 
i می باشند. و گونه 

2-7-افت ولتاژهای درون پیل سوختی )مشخصات قطبیت(
افت  مانند  اتلاف هایی  دلیل  به  سوختی  پیل  پتانسیل  افت 
راندن  برای  لازم  ولتاژ  اضافه  برابر  که  کاتد  و  آند  سمت  فعال سازی 
واکنش دهنده به سطح کاتالیست می باشد و همچنین افت ولتاژ ناشی 
از مقاومت الکترودها در مقابل جریان الکترون و مقاومت الکترولیت 
برابر حرکت یون و سایر مقاومت های درونی پیل ناشی می شود؛  در 
بنابراین، ولتاژ دریافتی از پیل سوختی به کمک رابطه )41( که توسط 

مین2 ارائه شده است، محاسبه می گردد ]16 و 31[.

cell oc a c ohmicV V η η η= − − −    )41(

aη افت فعال سازی  ocV ولتاژ مدارباز پیل سوختی،  در رابطه )41(، 
از  ناشی  افت   ohmicη و  کاتد  سمت  فعال سازی  افت   cη آند،  سمت 
مقاومت های درونی پیل سوختی می باشد که به صورت روابط )42( تا 

)44( محاسبه می گردند ]16 تا 18[.

 1 1  
1 2

h
a

a eh H

iRT sinh
F s k

η
α θ

−    =    −      
 )42(

2  Min
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1ln
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a
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iRT
F s i
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   =    −      
  )43(

ohmic a ohmici Rη =    )44(

2 sinh a
h H eh

h

i k
b
ηθ

 
=  

 
    )45(
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cob
co ec COi k e

η

θ=    )46(

a h coi i i= +    )47(

از واکنش  تولیدی  جریان  چگالی   
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 . نماید تغییر
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 3شکل  11 3
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 ،)47( تا   )42( روابط  در 
اکسایش  واکنش  از  تولیدی   چگالی جریان 

 )مقاله فارسی( شدهآراییاصلاحات مدنظر نویسندگان پس از مطالعه کامل مقاله ویراستاری و صفحهجدول الف: 

 اصلاحات درخواستی شماره پاراگراف/شکل/جدول شماره صفحه مورد

نام دانشکده و دانشگاه نویسنده  1 1
 سوم

نام دانشکده و دانشگاه  "حیدری هادی"لطفا برای نویسنده سوم 
" ایران قم، قم، صنعتی دانشگاه انرژی، مهندسی گروه"به 

 . نماید تغییر

نام دانشکده و دانشگاه نویسنده  1 2
 چهارم

 زاده عبداله مهدی محمد"لطفا برای نویسنده چهارم 
 مهندسی دانشکده"نام دانشکده و دانشگاه به  "سنگرودی
 .نماید تغییر" ایران رشت، گیلان، دانشگاه مکانیک،

 3شکل  11 3

" و مقایسه با نتایج تجربی"در قسمت پانویس شکل، عبارت 
 پانویس صحیح: حذف گردد.

: منحنی تغییرات اضافه ولتاژ بر حسب چگالی جریان 3شکل 
های مختلف مونواکسید کربن )الف(: مقایسه خروجی در غلظت

)ب(:  ]7[ی با نتایج عددی اشپرینگر و همکاران نتایج عدد
 ]33[مقایسه نتایج عددی با نتایج تجربی لی و همکاران 

پانویس تغییر یابد به: بررسی تاثیر رقیق شوندگی سوخت  7شکل  15 4
  ]16[شده بر عملکرد پیل و مقایسه نتایج با نتایج تجربی مسموم

 4پاراگراف  4 5

اصلاح شود  Hبه  hو  COبه  co، 10در پاراگراف بعد از معادله 
 :هایدر پارامتر
 

Hb 
 و

COb    و 

CO  و 

H 
 

 5پاراگراف  4 6
 اصلاح شود در پارامتر: COبه  co، 12در پاراگراف بعد از معادله 

 
 Δ COGp 

 4پاراگراف  6 7

 o2hMو  2hM اندیس های جرم مولکولی  ،4در پاراگراف 
 بصورت زیر نگاشته شوند:

2HM 

2H OM 

 1پاراگراف  8 8

بصورت زیر  coiو  hi، دو پارامتر 47در پاراگراف بعد از رابطه 
 نگاشته شوند: 

Hi 

COi 

 پارامتر شیب تافل بصورت زیر نگاشته شود: 2جدول  12 9
 

اکسایش هیدروژن، 
چگالی   oci آند،  سمت  کلی  جریان  چگالی   ai کربن مونوکسید، 
سوختی،  پیل  اهمی  مقاومت   ohmicR کاتد،  سمت  تبادلی  جریان 
cα ضریب انتقال بار سمت کاتد  aα ضریب انتقال بار سمت آند و 

می باشد.

2-8- شرایط مرزی
اعمال شده  آند  به کانال  برای مرز ورودی  شرایط مرزی دیریکله 

است که به صورت رابطه )48( می باشد ]22، 25، 30، 31[.
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)48(

                ,        2, 2 , 2, in
i iX X i h h o o co= =,                ,        2, 2 , 2, in

i iX X i h h o o co= =

به صورت   ، .a inu کانال،  به  ورودی  مقدار سرعت   )48( رابطه  در 
زیر  روابط  از  استفاده  با   ،ξ جریان  استوکیومتری  ضریب  از  تابعی 

حاصل می شود ]30 و 31[.

2
. .

2 2

1            
2 2

ref refMEA h MEA
a in a inin in

ch h ch h

I IA M Au or u
F A F A C

ξ ξ
ρ

= =     )49(

2
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in ina h
h h

P M Y
RT

ρ =
 

 )50(

مساحت   MEAA مرجع،  جریان  چگالی   refI فوق،  روابط  در 
aP فشار کاری سمت آند  chA سطح مقطع کانال و   ، MEA هندسی 
پیل سوختی می باشد. همچنین کسر جرمی اجزاء در ورودی به شکل 

زیر به دست می آید.

( )
i i

i
i ii

Y MX
Y M

=
∑

   )51(

شرط مرزی جریان توسعه یافته در خروجی کانال به صورت زیر 
اعمال شده است ]22[.

0    ,     0     ,           i
out

XV p p
x x

∂∂
= = =

∂ ∂



 
)52(

جرم  نفوذ  عدم  و  لغزش  عدم  مرزی  نیز شرط  دیواره ها  روی  بر 
لحاظ می گردد ]22 و 25[.
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، با استفاده از روابط زیر حاصل 𝜉𝜉ی جریان ومتریاستوکتابعی از ضریب صورت  به، 𝑢𝑢𝑎𝑎.𝑖𝑖𝑖𝑖مقدار سرعت ورودی به کانال، ( 48)در رابطه 
 .[31و  30] شودمی
(49) 𝑢𝑢𝑎𝑎.𝑖𝑖𝑖𝑖 =  𝜉𝜉

𝐼𝐼𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟
2𝐹𝐹

𝐴𝐴𝑀𝑀𝑀𝑀𝑀𝑀
𝐴𝐴𝑐𝑐ℎ

𝑀𝑀ℎ2
𝜌𝜌ℎ2

𝑖𝑖𝑖𝑖      𝑜𝑜𝑜𝑜     𝑢𝑢𝑎𝑎.𝑖𝑖𝑖𝑖 =  𝜉𝜉
𝐼𝐼𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟
2𝐹𝐹

𝐴𝐴𝑀𝑀𝑀𝑀𝑀𝑀
𝐴𝐴𝑐𝑐ℎ

1
𝐶𝐶ℎ2

𝑖𝑖𝑖𝑖 

(50) 𝜌𝜌ℎ2
𝑖𝑖𝑖𝑖 = 𝑃𝑃𝑎𝑎𝑀𝑀ℎ2

𝑅𝑅𝑅𝑅 𝑌𝑌ℎ2
𝑖𝑖𝑖𝑖 

فشار کاری سمت آند پیل  𝑃𝑃𝑎𝑎 و سطح مقطع کانال 𝑀𝑀𝑀𝑀𝐴𝐴 ،𝐴𝐴𝑐𝑐ℎمساحت هندسی  𝐴𝐴𝑀𝑀𝑀𝑀𝑀𝑀چگالی جریان مرجع،  𝐼𝐼𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟𝑟در روابط فوق، 
 .آیدمی به دستهمچنین کسر جرمی اجزاء در ورودی به شکل زیر  .باشدمیسوختی 

(51) 𝑋𝑋𝑖𝑖 = 𝑌𝑌𝑖𝑖𝑀𝑀𝑖𝑖
∑ (𝑌𝑌𝑖𝑖𝑀𝑀𝑖𝑖)𝑖𝑖

 

 .[22] است شدهاعمالزیر صورت  بهدر خروجی کانال  افتهیتوسعهشرط مرزی جریان 
(52) 𝜕𝜕�⃗�𝑉 

𝜕𝜕𝜕𝜕 = 0    ,     𝜕𝜕𝑋𝑋𝑖𝑖
𝜕𝜕𝜕𝜕 = 0     ,     𝑝𝑝 = 𝑝𝑝𝑜𝑜𝑜𝑜𝑜𝑜       

 .[25 و 22] گرددمینیز شرط مرزی عدم لغزش و عدم نفوذ جرم لحاظ ها دیوارهبر روی 
(53) �⃗�𝑉 = 0    ,     𝜕𝜕𝑋𝑋𝑖𝑖

𝜕𝜕𝜕𝜕 = 0 ,     𝜕𝜕𝑃𝑃
𝜕𝜕𝜕𝜕 = 0  ,     𝜕𝜕𝜕𝜕

𝜕𝜕𝜕𝜕 = 0        ,    (𝜕𝜕 =           (جهت عمود بر دیواره

یه ها در داخل لاصورت حجم کنترل در نظر گرفته شده است و لذا مصرف واکنش دهندهلازم به ذکر است که لایه کاتالیستی آند به
فرم یه کاتالیستی آند/غشاء به( اعمال شده است و بنابراین شرط مرزی لا22)تا  (20صورت عبارات چشمه مطابق روابط )کاتالیستی به

 .شودمی( اعمال 53رابطه )
 روش عددی و الگوریتم حل -3

به همراه سایر معادلات  1بقای جرم، مومنتوم، بقای اجزاء و اشباع آب مایع شده در بخش قبل شاملارائه در این پژوهش، معادلات
 به دستسرعت، فشار، غلظت هر یک از اجزاء واکنش شیمیایی و اشباع آب مایع های میدانو  شوندمیحل  زمانهمصورت  بهکمکی 

فضای محاسباتی بندی شبکهاست.  شدهاستفادهمعادلات حاکم بر جریان پیل سوختی، از روش حجم محدود سازی گسستهجهت . آیندمی
صورت گرفته است. همچنین برای حل  2زبان فرترن ی بهسیکد نوبوده و حل عددی معادلات حاکم با استفاده از  کنواختیریغصورت  به

بوده و برای جلوگیری  4مکانهم مورداستفادهاست. شبکه  شدهگرفته به کار 3معادلات بقای جرم، مومنتوم و پواسون فشار، الگوریتم سیمپل
 6یسه قطرضمنی و با استفاده از الگوریتم ماتریس صورت  بهاست. معادلات  شدهاستفاده 5چوی-راییابی دروناز فشار نوسانی از 

های ابتدایی صورت گذرا بوده و جهت بررسی همگرایی حل عددی در هر گام زمانی، در زمانبه شدهانجامهای سازیشبیه. اندشدهحل
ر بررسی استقلال حل عددی از منظوبهشده است. در نظر گرفته 000001/0 به میزان هاو در سایر زمان 0001/0خطای نسبی به میزان 

بوده و ریزتر نمودن ای بهینهانتخاب  63×30و بر اساس نتایج، انتخاب شبکه  اندشدهیبررسهای مختلف بندیشبکه محاسباتی، شبکه
لایه و برای  12، برای لایه نفوذ گاز 12تعداد نقاط شبکه در جهت عمودی برای کانال جریان ) ابعاد شبکه تأثیر چندانی بر نتایج ندارد

 . (است شدهگرفتهنقطه در نظر  6 کاتالیستی
 نتایج لیتحل و هیتجز -4

 عددی، ابتدا نتایج عددی مربوط به منحنی عملکردی پیل سوختی سازیشبیهاعتبارسنجی نتایج حاصل از  منظوربهدر این بخش 
ز هیدروژن این قسمت ا سازیشبیهشده است که در ارائه [32] و دوفاز به همراه نتایج تجربی تیسیانللی و همکاران فازتکبرای مدل 

وخت هیدروژن به س مونواکسید کربنناخالصی سپس نتایج مربوط به تأثیر تزریق است.  شدهاستفادهسوخت ورودی به آند  عنوانبهخالص 
                                                      
1 Saturation of Liquid Water (S) 
2 Fortran 
3 SIMPLE (Semi Implicit Method for Pressure Linked Equation ) 
4 Co-Located 
5 Rhie-Chow Interpolation 
6 Tri-Diagonal Matrix Algorithm (TDMA) 

  )53(

لازم به ذکر است که لایه کاتالیستی آند به صورت حجم کنترل 
در نظر گرفته شده است و لذا مصرف واکنش دهنده ها در داخل لایه 
کاتالیستی به صورت عبارات چشمه مطابق روابط )20( تا )22( اعمال 
شده است و بنابراین شرط مرزی لایه کاتالیستی آند/غشاء به فرم رابطه 

)53( اعمال می شود.

3- روش عددی و الگوریتم حل
بقای  شامل  قبل  بخش  در  ارائه شده  معادلات  پژوهش،  این  در 
جرم، مومنتوم، بقای اجزاء و اشباع آب مایع1 به همراه سایر معادلات 
کمکی به صورت هم زمان حل می شوند و میدان های سرعت، فشار، 
غلظت هر یک از اجزاء واکنش شیمیایی و اشباع آب مایع به دست 
می آیند. جهت گسسته سازی معادلات حاکم بر جریان پیل سوختی، 
از روش حجم محدود استفاده شده است. شبکه بندی فضای محاسباتی 
به صورت غیریکنواخت بوده و حل عددی معادلات حاکم با استفاده 
از کد نویسی به زبان فرترن2 صورت گرفته است. همچنین برای حل 
سیمپل3  الگوریتم  فشار،  پواسون  و  مومنتوم  جرم،  بقای  معادلات 
برای  و  بوده  هم مکان4  مورداستفاده  شبکه  است.  گرفته شده  کار  به 
استفاده شده  رای-چوی5  درون یابی  از  نوسانی  فشار  از  جلوگیری 
است. معادلات به صورت ضمنی و با استفاده از الگوریتم ماتریس سه 
انجام شده به صورت گذرا بوده و  قطری6 حل شده اند. شبیه سازی های 

1  Saturation of Liquid Water (S)
2  Fortran
3   SIMPLE (Semi Implicit Method for Pressure Linked 
Equation )
4  Co-Located
5  Rhie-Chow Interpolation
6  Tri-Diagonal Matrix Algorithm (TDMA)
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زمان های  در  زمانی،  گام  هر  در  بررسی همگرایی حل عددی  جهت 
ابتدایی خطای نسبی به میزان 0/0001 و در سایر زمان ها به میزان 
0/000001 در نظر گرفته شده است. به منظور بررسی استقلال حل 
عددی از شبکه محاسباتی، شبکه بندی های مختلف بررسی شده اند و 
بر اساس نتایج، انتخاب شبکه 30×63 انتخاب بهینه ای بوده و ریزتر 
نمودن ابعاد شبکه تأثیر چندانی بر نتایج ندارد )تعداد نقاط شبکه در 
جهت عمودی برای کانال جریان 12، برای لایه نفوذ گاز 12 و برای 

لایه کاتالیستی 6 نقطه در نظر گرفته شده است(. 

4- تجزیه  و تحلیل نتایج
شبیه سازی  از  حاصل  نتایج  اعتبارسنجی  به منظور  بخش  این  در 
پیل سوختی  عملکردی  منحنی  به  مربوط  نتایج عددی  ابتدا  عددی، 
برای مدل تک فاز و دوفاز به همراه نتایج تجربی تیسیانللی و همکاران 
]32[ ارائه شده است که در شبیه سازی این قسمت از هیدروژن خالص 
به عنوان سوخت ورودی به آند استفاده شده است. سپس نتایج مربوط 
به تأثیر تزریق ناخالصی مونواکسید کربن به سوخت هیدروژن ورودی 
به آند بر چگالی جریان خروجی پیل سوختی در دو حالت پایا و گذرا 
ارائه و تحلیل شده اند. در انتها، نتایج مربوط به تأثیر تزریق هوا به سوخت 

مسموم شده بر عملکرد خروجی پیل سوختی گزارش شده است.

4-1- اعتبارسنجی نتایج عددی
پیل  مختلف  ولتاژهای  در  را  جریان  چگالی  تغییرات   2 شکل 
سوختی و برای جریان تک فاز و دوفاز در مدل دوبعدی به همراه نتایج 
پارامترهای مورد  نشان می دهد.  تیسیانللی و همکاران ]32[  تجربی 
نتایج  بررسی  با  است.  ارائه شده   1 در جدول  مدل سازی  در  استفاده 
جریان های  چگالی  در  عددی  نتایج  که  می شود  مشاهده    2 شکل 
پایین تطابق قابل قبولی با نتایج تجربی دارند؛ اما در محدوده چگالی 
و عددی  تجربی  نتایج  بین   )0/4  A cm-2 از  بیشتر   ( بالا  جریان های 
جریان  چگالی  مقدار  عددی  نتایج  و  دارد  وجود  اختلاف  مقداری 
پژوهش،  این  در  این که  به  توجه  با  می کنند.  پیش بینی  را  بیشتری 
پلیمری  غشاء  سوختی  پیل  آند  سمت  برای  تنها  عددی  مدل سازی 
تغییرات  لذا  نگردیده است،  لحاظ  صورت گرفته است و سمت کاتد 
اکسیژن،  جرمی  کسر  کاهش  ازجمله  کاتد  سمت  در  گرفته  صورت 
تشکیل آب مایع )در حالت دوفاز( و موارد مشابه دیگر که بر نمودار 
تأثیرات  پیل سوختی  عملکرد  بر  به طورکلی  و  پیل سوختی  قطبیت 

زیادی می گذارند، در نظر گرفته نشده اند. به همین دلیل، در چگالی 
پیل  ولتاژ  افت  باعث  که  مایع  آب  تشکیل  بر  علاوه  بالا،  جریان های 
اکسیژن  غلظت  زیاد  نسبتاً  کاهش  غلظتی(،  )افت  می گردد  سوختی 
نیز منجر به افزایش افت فعال سازی کاتد می شود و ولتاژ پیل سوختی 
را کاهش می دهد که در نظر گرفته نشدن این دو مورد باعث انحراف 

نتایج عددی از نتایج تجربی شده است.

4-2- بررسی مسمومیت کاتالیست آند در حالت پایا
با حضور ناخالصی مونواکسید کربن در سوخت هیدروژن ورودی 
به آند )حتی به میزان غلظت بسیار کم( عملکرد پیل سوختی به شدت 
تحت تأثیر قرار می گیرد. در این بخش تأثیر ورود ناخالصی مونواکسید 
کربن به درون پیل سوختی به صورت پایا موردبررسی قرارگرفته است. 
در شبیه سازی مسمومیت کاتالیست در حالت پایا مرتبه واکنش 
برابر دو فرض شده است )n =2( و برای حل معادلات تعادلی از روابط 
 ]6[ همکاران  و  اشپرینگر  توسط  ارائه شده  مدل  در  موجود  تحلیلی 
استفاده شده است. در جدول 2 )نمونه 1( پارامترهای سینتیکی مورد 
استفاده جهت شبیه سازی مسمومیت کاتالیست آند در حالت پایا به 
عددی  نتایج  و  است  گزارش شده  سوختی  پیل  کاری  شرایط  همراه 
نتایج عددی اشپرینگر و همکاران ]7[ در شکل 3  حاصل به همراه 
  2 جدول  در  ارائه شده  پارامترهای  همچنین،  است.  ارائه شده  الف   -
حالت  در  آند  کاتالیست  مدل سازی مسمومیت  به  مربوط   )2 )نمونه 

 
 [32] عددی و مقایسه با نتایج تجربی سازیمدل: منحنی قطبیت پیل سوختی حاصل از 2شکل 

  

شکل 2: منحنی قطبیت پیل سوختی حاصل از مدل سازی عددی و مقایسه 
با نتایج تجربی ]32[

Fig. 2: The simulated polarization curve and comparison 
with experimental data [32]
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   [32]سازی در شبیه مورداستفاده: پارامترهای 1جدول 

 
 پارامتر تعریف پارامتر مقدار واحد

  m  L   طول کانال 07112/0 

   m  410×62/7 ارتفاع کانال  CHH 

   m  410×54/2فوذ گازضخامت لایه ن  GDLH 

  m  510×87/2 ضخامت لایه کاتالیستی  CLH 

  2 m 1110×76/1 پذیری لایه نفوذ گازنفوذ  gdlK 

  2m 1410×1 پذیری لایه کاتالیستینفوذ  clK 

   GDL  ضریب تخلخل لایه نفوذ گاز 4/0 
   CL  لخل لایه کاتالیستیضریب تخ 28/0 

  K  cellT  دمای کاری پیل سوختی 323 

  atm  aP  فشار کاری آند 3 

    2 1cm  s , 1 atm,307 K 915/0 2  هیدروژن ضریب نفوذ مرجع 
ref
HD 

   2 1cm  s , 1 atm,307 K 256/0 2  ضریب نفوذ مرجع بخار آب 
ref
H oD 

  5/0 a,  ضریب انتقال بار سمت آند و کاتد  c 

  2 A m 
,0  چگالی جریان انتقالی آند 1×510

ref
ai 

  2Ω cm 5/0  ohmicR  مقاومت اهمی پیل سوختی 

  2 A m 8 چگالی جریان تبادلی کاتد  oci 

  V 04/1  ocV  مداربازولتاژ  
  3  یومتری سوخت ورودی به آنداستوکضریب  ξ 

  Pa s 510×993/0 2  ویسکوزیته دینامیکی هیدروژنH 

  Pa s 510×5/3 2  ویسکوزیته دینامیکی بخار آبH o 

   110 زاویه تماس در لایه نفوذ گاز  ,  c GDL

   95 زاویه تماس در لایه کاتالیستی  ,  c CL

  1 1Pa s  
410×1 ثابت نرخ تبخیر  ek

  1s 5000 ثابت نرخ چگالش  ck

  N / m 0625/0 کشش سطحی  

 

  

جدول 1: پارامترهای مورداستفاده در شبیه سازی ]32[  
Table 1: The parameters used in simulations [32]

پایا و مقایسه نتایج عددی حاصل با نتایج تجربی لی و همکاران ]33[ 
می باشد که این نتایج در شکل 3 - ب ارائه شده است. 

چگالی  در  را  آند  فعال سازی  افت  تغییرات  منحنی   3 شکل 
جریان های مختلف و در ناخالصی های مختلف مونواکسید کربن نشان 
می دهد که با افزایش چگالی جریان خروجی، مقدار اضافه ولتاژ آند 

افزایش پیدا می کند. همان طور که مشاهده می شود نتایج مدل سازی 
تطابق قابل قبولی با نتایج عددی اشپرینگر ]7[ و نتایج تجربی لی و 

همکاران ]33[ دارند که بیانگر درستی حل عددی می باشد.
معرفی  را  بحرانی  جریان  چگالی  یک   ]7[ همکاران  و  اشپرینگر 
مسمومیت  تأثیر  تحت  به شدت  کاتالیستی  لایه  بعدازآن  که  کردند 
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مونواکسید کربن قرار می گیرد. این چگالی جریان بحرانی زمانی اتفاق 
می افتد که مقدار مونواکسید کربن به یک نقطه اشباع می رسد که در 
آن، نرخ جذب و دفع مونواکسید کربن به تعادل رسیده و نرخ اکسایش 
مونواکسید کربن بسیار ناچیز و نزدیک به صفر می باشد. در این نقطه 
بحرانی، مقدار مونواکسید کربن جذب شده ماکزیمم بوده و مقدار آن 
از طریق رابطه )54( محاسبه می شود. همچنین در این حالت چگالی 
اکسایش هیدروژن کمترین مقدار  تولید شده توسط واکنش  جریان 

خود را داراست ]7[.

1 fc
CO

fc co

b
b P

θ
 

= −  +   
 )54(

با استفاده از معادلات تعادلی )8( تا )10( و با فرض صفر بودن 
بود  زیر خواهد  رابطه  به صورت  بحرانی  مقدار چگالی جریان   ، eck

.]7[

2

n

fc
hl fh H

fc co

bi k P
b P

 
=  +   

 )55(

رابطه )55( نشان می دهد که با افزایش غلظت مونواکسید کربن 
بررسی  با  نتیجه  این  که  پیدا می کند  بحرانی کاهش  چگالی جریان 
نتایج مدل سازی شکل 3 نیز حاصل می شود. به عنوان مثال در شکل 
 ،100 ppm 50 به ppm 3 - ب با افزایش غلظت مونواکسید کربن از
چگالی جریان بحرانی از 0/38 به A cm-2 0/13 کاهش پیداکرده است.
پیل  عملکرد  بحرانی،  مقدار  از  کمتر  جریان های  چگالی  برای 

این  که  نمی گیرد  قرار  شده  مسموم  کاتالیست  تأثیر  تحت  سوختی 
از  حاصل  نتایج  مطابق  می شود.  مشاهده   3 شکل  نتایج  در  ویژگی 
شبیه سازی، تنها زمانی که چگالی جریان از مقدار بحرانی فراتر می رود 
ولتاژ  اضافه  )افزایش شدید  افت می کند  به شدت  پیل سوختی  ولتاژ 
آند(. این افزایش شدید اضافه ولتاژ آند باعث شتاب دادن به واکنش 
لایه  از  کربن  مونواکسید  سریع  حذف  و  کربن  مونواکسید  اکسایش 

کاتالیستی می شود. 
اضافه  مقدار  نتایج شکل 3 - ب مشاهده می شود که  بررسی  با 
سوخت  در  موجود  کربن  مونواکسید  غلظت  افزایش  با  آند  ولتاژ 
رژیم  سه  نتایج  این  در  همچنین،  می کند.  پیدا  افزایش  هیدروژن، 
 )100 ppm 50 و ppm( متمایز در غلظت های بالای مونواکسید کربن
 A قابل مشاهده است. در رژیم چگالی جریان های پایین )بین صفر تا
)100 ppm 0/1 برای A cm-2 50 و بین صفر تا ppm 0/3 برای cm-2 

می شود.  مشاهده  آند  ولتاژ  اضافه  مقدار  در  کمی  نسبتاً  افزایش 
 0/1 A cm-2 50 و از ppm 0/3 برای A cm-2 هنگامی که چگالی جریان از 
قابل توجه  آند  ولتاژ  اضافه  افزایش  می شود،  بیشتر   100  ppm برای 
می شود که نشان می دهد عملکرد پیل سوختی به شدت تحت تأثیر 
مسمومیت مونواکسید کربن قرار می گیرد. هنگامی که چگالی جریان 
 50 ppm 0/5 برای A cm-2 افزایش بیشتری پیدا می کند )بیشتر از
کاهش  تغییرات  شیب   )100  ppm برای   0/3  A cm-2 از  بیشتر  و 

  
 )ب( )الف(

ج سه با نتایو مقای مونواکسید کربنمختلف  هایغلظتچگالی جریان خروجی در  برحسب: منحنی تغییرات اضافه ولتاژ آند 3شکل 
)ب(: مقایسه نتایج عددی با نتایج تجربی لی  [7] (: مقایسه نتایج عددی با نتایج عددی اشپرینگر و همکارانالف) تجربی                   

 [33]و همکاران 
 

  

شکل 3: منحنی تغییرات اضافه ولتاژ بر حسب چگالی جریان خروجی در غلظت های مختلف مونواکسید کربن )الف(: مقایسه نتایج عددی با نتایج عددی 
اشپرینگر و همکاران ]7[ )ب(: مقایسه نتایج عددی با نتایج تجربی لی و همکاران ]33[

Fig. 3: Anode over potential for the various concentration of CO. (a) the comparison of present numerical results with 
the numerical results in Springer et al. [7]; (b) the comparison of present numerical results with the experimental data 

in Lee et al. [33].
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پیداکرده و اضافه ولتاژ آند با شیب ملایمی افزایش می یابد و مقدار 
ولتاژ پیل سوختی نیز به آرامی به صفر نزدیک می شود. 

4-3- بررسی مسمومیت کاتالیست آند در حالت گذرا
در این قسمت جهت مدل سازی و بررسی مسمومیت کاتالیست در 
حالت گذرا، در معادلات تعادلی ارائه شده روابط )8( تا )10(، در رابطه 

ai استفاده شده است. دلیل  از  )8( به جای ترم اکسایش هیدروژن 
زیرا  مونواکسید کربن می باشد؛  اکسایش  ترم  از  آن صرف نظر کردن 
در محدوده چگالی جریان هایی که در این پژوهش در نظر گرفته شده 
با ترم های جذب و دفع نسبتاً کوچک تر  است، مقدار آن در مقایسه 
بوده و قابل صرف نظر کردن می باشد. همچنین در این رابطه از ترم 
به  نیز  اکسیژن جذب شده  با  واکنش هیدروژن جذب شده  به  مربوط 

جدول 2: پارامترهای مورداستفاده در شبیه سازی
Table 2: The parameters used in simulations

 سازی در شبیه مورداستفاده: پارامترهای 3جدول 
 

 

 

 پارامتر یف پارامترتعر [7] 1نمونه  [22] 3نمونه  [11] 2نمونه  [11] 4نمونه  واحد
       72

 1
×14/0 72

 1
×7 72

 4
×4/4 72

 4
       ثابت تعادلی دفع  0×

       4/2  220/2  4/2  4/2       ثابت تعادلی دفع  

               72 322 22/2  22/2        ثابت نرخ جذب  

       ثابت نرخ جذب  4 3 022 722               

               - 5/3  - -       ثابت نرخ جذب 

         - - 72
 5

×4 72
 5

×7       ثابت نرخ الکترواکسایش 

         4 44/2  14/2  4/2       ثابت نرخ الکترواکسایش  

       ثابت نرخ اکسایش  - - 222 -         

        - 722 - -         ثابت نرخ اکسایش 

       3/2  7/2         اهمی پیلمقاومت  - - 

        7/2  7/2 - - چگالی سطح کاتالیست ضربدر 
 ثابت فارادی

    

        
72

 4
×1 72

 4
×0/7      چگالی جریان تبادلی سمت کاتد - -

   0/7  04/7  - -      مداربازولتاژ 

     3 7 44/7 0     فشار کاری سمت آند

   72 24 74 72        سوختیدمای کاری پیل 

- 4/7  4/7    یومتری جریاناستوکضریب  3 3 

- 4/2  7 - -     ضریب انتقال بار سمت کاتد

- 4/2 32/2  4/2  4/2     ضریب انتقال بار سمت آند 

- - 4/2 4/2 شیب تافل در واکنش اکسایش  
 هیدروژن و 

      

- 722%      رطوبت نسبی سوخت ورودی 2% 722% 722% 

    طول کانال 21770/2 2121/2 21/2 )فرض(21770/2    

     72
 4

)فرض(20/1× 72
 3

×7 72
 3

×0 72
 4

×20/1      ارتفاع کانال

     72
 4

)فرض(44/0× 72
 3

×4/2 72
 4

×44/0 72
 4

×44/0       ضخامت لایه نفوذ گاز

    72
 4

)فرض(71/0× 72
 4

)فرض(71/0× 72
 4

×2424/0 72
 4

     ضخامت لایه کاتالیستی 71/0×
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دلیل ناچیز بودن صرف نظر شده است. در رابطه )10( نیز از ترم دفع 
اکسیژن به دلیل کوچک تر بودن نسبت به سایر ترم ها صرف نظر شده 
است. همچنین در مدل سازی های حالت گذرا مرتبه واکنش به صورت 

 .)n=1(درجه یک فرض شده است

4-3-1 بررسی تأثیر غلظت  مونواکسید کربن بر چگالی جریان خروجی
در شکل 4 تأثیر غلظت مونواکسید کربن بر پاسخ دینامیکی مقدار 
چگالی جریان خروجی پیل سوختی نشان داده شده است. پارامترهای 
به کاررفته در مدل سازی این بخش در جدول 2 )نمونه 3( ارائه شده 

است. 
مقدار  می شود  تزریق  سوخت  به  کربن  مونواکسید  هنگامی که 
از گذشت زمان  پیدا می کند و پس  به شدت کاهش  چگالی جریان 
غلظت  افزایش  با  می کند.  میل  ثابتی  مقدار  به  درنهایت  طولانی 
پیدا  کاهش  پایا  پاسخ  به  رسیدن  برای  لازم  زمان  کربن  مونواکسید 
برابر  کربن  مونواکسید  غلظت  که  حالتی  در  به عنوان مثال،  می کند. 
درحالی که  بوده  دقیقه   33 تقریباً  شدن  پایا  زمان  است،   10  ppm

در غلظت ppm 100 این زمان به 17 دقیقه کاهش پیداکرده است. 
تأثیرگذار  نیز  پایا  جریان  چگالی  مقدار  بر  کربن  مونواکسید  غلظت 
کاهش  باعث  کربن  مونواکسید  غلظت  افزایش  به طوری که  می باشد. 
مقدار چگالی جریان پایا شده است. مثلًا در غلظت ppm 10 چگالی 
جریان پایا برابر A cm-2 0/51 بوده که با افزایش غلظت مونواکسید 

کربن تا ppm 100 این مقدار به A cm-2 0/06 رسیده است.
باوجود این که افزایش غلظت مونواکسید کربن باعث کاهش چگالی 

جریان پایا می شود، اما میزان این تغییرات با افزایش غلظت مونواکسید 
کربن به تدریج کاهش پیداکرده است به طوری که تغییر مقدار چگالی 
جریان پایا در غلظت های ppm 90 تا ppm 100 بسیار ناچیز می باشد؛ 
بنابراین حساسیت چگالی جریان پایا به غلظت مونواکسید کربن در 

غلظت های پایین بسیار بیشتر می باشد. 

4-3-2- بررسی تأثیر حذف مونواکسید کربن از سوخت مسموم شده
نتایج عددی شکل 5 مربوط به تغییرات چگالی جریان پیل سوختی 
در طول زمان در ولتاژ 0/6 ولت و در غلظت ppm 53 در دو حالت 
استفاده از هوا و اکسیژن به عنوان سوخت ورودی به کاتد می باشد. این 
نمودار پاسخ دینامیکی چگالی جریان پیل سوختی را برحسب زمان 
نشان می دهد. در زمان 15 دقیقه، ناخالصی مونواکسید کربن به میزان 
ppm 53 وارد سوخت هیدروژن ورودی می شود که باعث افت شدید 

چگالی جریان در مدت زمان 8 دقیقه (t = 23 min) می شود. هنگامی که 
از اکسیژن به عنوان سوخت ورودی به کاتد استفاده می شود، چگالی 
 جریان حدود %92 افت می کند )کاهش چگالی جریان از 1900 به 
mA cm-2 150( که نرخ کاهش جریان برابر mA cm-2 min -1 250 می باشد. 

استفاده می شود،  به کاتد  به عنوان سوخت ورودی  از هوا  هنگامی که 
چگالی جریان حدود %90 افت می کند )کاهش چگالی جریان از 1050 
 118 mA cm-2 min -1 100( که نرخ کاهش جریان برابر mA cm-2 به 
در  موجود  کربن  مونواکسید  غلظت  مقدار  این که  علی رغم  می باشد. 
این میزان آلایندگی کم  اما  سوخت بسیار کم )ppm 53( می باشد، 
نیز سریعاً کاتالیست آند را مسموم می کند و لذا تأثیر تعیین کننده ای 

 
 بر چگالی جریان خروجی مونواکسید کربن: تأثیر غلظت 4شکل 

  

شکل 4: تأثیر غلظت مونواکسید کربن بر چگالی جریان خروجی
Fig. 4: The effect of CO concentration on the output current density
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بر عملکرد پیل سوختی می گذارد. بعد از گذشت حدود 15 دقیقه از 
لحظه شروع آلودگی (t = 30 min) چگالی جریان به یک مقدار پایا 
می رسد که در حالت استفاده از سوخت اکسیژن مقدار چگالی جریان 
پایا برابر mA cm-2 147 و در حالتی که هوا وارد کاتد می شود این 
مقدار برابر mA cm-2 92 می باشد که این شرایط پایا نمایانگر تعادل 
بین جذب و دفع مونواکسید کربن می باشد. وقتی که سوخت ورودی 
 ،(t = 52 min) به هیدروژن خالص تغییر پیدا می کند H2/CO به آند از 
نرخ  می یابد.  افزایش  به تدریج  سوختی  پیل  خروجی  جریان  چگالی 
گذشت  از  بعد  به طوری که  می باشد،  کم  جریان  چگالی  بازگشت1 
مقدار  به %90  دقیقه( چگالی جریان  )حدود 60  مدت زمان طولانی 

1  Recovery Rate

اولیه می رسد که این موضوع نشان می دهد اثر مسمومیت کاتالیست 
کاملًا از بین نرفته است.

به دلیل اینکه مقداری از ناخالصی مونواکسید کربن بر روی سطح 
کاتالیست جذب شده است، با حذف مونواکسید کربن از سوخت ورودی 
به آند این میزان مونواکسید کربن جذب شده روی سطح کاتالیست باقی 
می ماند و باعث می شود که اثر مسمومیت به کلی از بین نرود و بعد از 
گذشت زمان طولانی نیز همچنان اثر مخرب آن باقی بماند. روش های 
مختلفی جهت از بین بردن اثر مخرب مسمومیت باقیمانده بر روی سطح 
کاتالیست وجود دارد که در این پژوهش از روش تزریق هوا به سوخت 
مسموم شده استفاده شده است که نتایج آن در بخش بعدی ارائه می گردد.

 
 [18]عددی و تجربی و مقایسه با نتایج  شده بر چگالی جریان خروجیمسموم از سوخت مونواکسید کربن: تأثیر حذف 5شکل 

  

شکل 5: تأثیر حذف مونواکسید کربن از سوخت مسموم شده بر چگالی جریان خروجی و مقایسه با نتایج عددی و تجربی ]18[
Fig. 5: The effect of removing CO from the contaminated fuel on the output current density and comparing the results 

with the numerical and experimental results in Ref. [18]

 
 [18]و مقایسه نتایج با نتایج تجربی  بر چگالی جریان خروجی شده ورودی: تأثیر تزریق هوا به سوخت مسموم6شکل 

  

شکل 6: تأثیر تزریق هوا به سوخت مسموم شده ورودی بر چگالی جریان خروجی و مقایسه نتایج با نتایج تجربی ]18[
Fig. 6: The effect of anode air bleeding on the output current density and comparing the results with experimental data 

in Ref. [18]
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4-3-3- بررسی تأثیر تزریق هوا به سوخت مسموم شده
همان طور که قبلًا بیان شد، یکی از روش های کاهش اثر مخرب 
مسمومیت آند توسط مونواکسید کربن استفاده از هوا یا اکسیژن همراه 
سوخت ورودی می باشد که درواقع، با افزودن مقدار کمی اکسیژن به 
سوخت، مقدار چگالی جریان خروجی پیل سوختی افزایش  می یابد و 
این امر باعث جبران افت چگالی جریان ناشی از مسمومیت آند و یا به 

عبارتی باعث خنثی کردن اثر مسمومیت می شود.
شکل 6 نمودار تغییرات چگالی جریان پیل سوختی در ولتاژ 0/6 
بین  مقایسه ای  نمودار  این  در  نشان می دهد.  را  زمان  در طول  ولت 
نتایج تجربی ]18[ و نتایج حاصل از مدل سازی عددی صورت گرفته 
است. در زمان های ابتدایی جریان سوخت هیدروژن خالص وارد کانال 
کربن  مونواکسید  ناخالصی  دقیقه،   1/5 گذشت  از  بعد  می شود.  آند 
به میزان ppm 53 به سوخت تزریق می شود که باعث کاهش مقدار 
mA cm-2 150( در مدت زمان  به  )از 1800  تولیدی  چگالی جریان 
8/5 دقیقه می شود. جهت بررسی تأثیر اضافه کردن هوا یا اکسیژن 
به  هوا  مختلف  مقادیر  کربن،  مونواکسید  ناخالصی  دارای  به سوخت 
همان طور  و  می شوند  تزریق  دقیقه   27/5 زمان  در  ورودی  سوخت 
مقدار چگالی  افزایش سریع  امر سبب  این  نشان می دهند  نتایج  که 
است  این  افزایش چگالی جریان  این  دلیل  جریان خروجی می شود. 
که اکسیژن موجود در هوا مونواکسید کربن جذب شده بر روی سطح 
کاتالیست را اکسید کرده که منجر به حذف مونواکسید کربن و تولید 
کربن دی اکسید می گردد. با حذف مونواکسید کربن، کاتالیست دوباره 
جریان  چگالی  لذا  و  می شود  اکسید  بیشتری  هیدروژن  و  فعال شده 

تولیدی افزایش می یابد.
تزریق می شود، چگالی  هیدروژن  به سوخت  هوا  هنگامی که %2 
جریان خروجی سریعاً از 150 به mA cm-2 937 افزایش پیدا می کند 
)حدود 30% چگالی جریان بازیابی می شود(. هنگامی که 3% هوا تزریق 
شود، چگالی جریان به mA cm-2 1260 افزایش پیدا می کند )حدود 
68% چگالی جریان بازیابی می شود(، هنگامی که 5% هوا تزریق شود، 
چگالی جریان به mA cm-2 1435 افزایش می یابد )حدود 78% چگالی 
چگالی  شود،  تزریق  هوا  هنگامی که %20  و  می شود(  بازیابی  جریان 
جریان به mA cm-2 1675 می رسد )حدود 92% چگالی جریان بازیابی 
می شود(. علی رغم این که افزایش درصد هوای تزریق شده به سوخت 
با  افزایش  این  میزان  امّا  می شود  جریان  چگالی  شدن  بیشتر  باعث 

می یابد،  کاهش  به تدریج  تزریق شده  هوای  درصد  شدن  بیشتر 
به طوری که تزریق بیش از 20% هوا به سوخت، بهبود بسیار ناچیزی را 
به همراه خواهد داشت که علتّ آن به این واقعیت ارتباط داده می شود 
که تزریق مقدار زیاد هوا به سوخت آند منجر به رقیق شدن غلظت 
هیدروژن می شود و همچنین ممکن است مقداری از هیدروژن توسط 

اکسیژن موجود در هوا اکسید شود.  

4-3-4- بررسی اثر رقیق شوندگی سوخت مسموم شده
با تزریق هوا به سوخت مسموم شده )جهت کاهش اثر مسمومیت( 
این  به  توجه  با  که  می شود  تزریق  سوخت  به  نیز  نیتروژن  مقداری 
فرض که نیتروژن در واکنش های سطحی شرکت نمی کند، نیتروژن 
تزریق شده باعث رقیق تر شدن سوخت هیدروژن می شود. بر این اساس، 
در این قسمت تأثیر رقیق شوندگی سوخت مسموم شده بر مقدار چگالی 
جریان خروجی به صورت گذرا بررسی شده و نتایج عددی حاصل با 
نتایج تجربی بهیتا و همکاران ]16[ مقایسه و اعتبارسنجی شده است. 
پیل  جریان  چگالی  تغییرات  به  مربوط   7 شکل  عددی  نتایج 
ولتاژ 0/6 ولت و در  غلظت های مختلف  سوختی در طول زمان در 
مونواکسید کربن و همچنین در حالت استفاده و یا عدم استفاده از 
رقیق کننده همراه سوخت هیدروژن ورودی می باشد و همان طور که 
مشاهده می شود نتایج عددی تطابق قابل قبولی با نتایج تجربی دارند. 
پارامترهای به کاررفته در شبیه سازی این بخش در  جدول 2 )نمونه 

4( ارائه  شده است.

 
 [16] شده و مقایسه با نتایج تجربیشوندگی سوخت مسمومنتایج عددی مربوط به اثر رقیق :7شکل 

  

شکل 7: بررسی تاثیر رقیق شوندگی سوخت مسموم شده بر عملکرد پیل 
و مقایسه نتایج با نتایج تجربی ]16[

Fig. 7: The effect of diluting the contaminated fuel on 
cell performance and comparing the results with the 

experimental data in Ref. [16]
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 10 ppm با توجه به نتایج، هنگامی که غلظت مونواکسید کربن از   
 0/13 A cm-2 100 افزایش می یابد، مقدار افت چگالی جریان نیز از ppm به 
این  قبلًا  که  )همان گونه  لذا  می کند.  پیدا  افزایش   0/44 A cm-2 به 
نتیجه حاصل شد( افزایش غلظت ناخالصی مونواکسید کربن منجر به 
افزایش افت چگالی جریان می شود. همچنین استفاده از رقیق کننده 
همراه سوخت ورودی نیز باعث افزایش افت چگالی جریان شده است. 
 100  ppm برابر  کربن  مونواکسید  غلظت  هنگامی که  به عنوان مثال، 
 A cm-2 است، افت چگالی جریان بدون استفاده از رقیق کننده برابر
در  و  است(  افت کرده  اولیه  بوده )حدود 73% چگالی جریان   0/44
حالت استفاده از رقیق کننده برابر A cm-2 0/52 می باشد )حدود %86 
از رقیق کننده جریان  اولیه افت کرده است(. استفاده  چگالی جریان 
باعث می شود که هیدروژن کمتری به سطح کاتالیست برسد و واکنش 
اکسید شدن هیدروژن کاهش یابد و لذا جریان خروجی کمتری تولید 

خواهد شد.

5- نتیجه گیری و جمع بندی
پیل  آند  دوفازی سمت  و  به شبیه سازی تک فاز  پژوهش  این  در 
سوختی غشاء پلیمری پرداخته شد. همچنین، تأثیر آلایندگی سوخت 
مخرب  اثر  کاهش  روش های  و  سوختی  پیل  عملکرد  بر  هیدروژن 
به شرح  این پژوهش  از  نتایج حاصل شده  بررسی شد.  نیز  آلایندگی 

زیر می باشند:
• حضور مقدار بسیار کم ناخالصی مونواکسید کربن در سوخت 
هیدروژن منجر به افت شدید عملکرد پیل سوختی می گردد )کاهش 

حدود 70% چگالی جریان در غلظت ppm 10 در حدود 30 دقیقه(.
جریان  چگالی  کاهش  باعث  کربن  مونواکسید  غلظت  افزایش   •
بحرانی می شود و لذا پیل سوختی در چگالی جریان های کمتری دچار 

افت شدید عملکرد خواهد شد.
• افزایش غلظت مونواکسید کربن باعث افزایش اضافه ولتاژ سمت 

آند پیل سوختی و کاهش بیشتر چگالی جریان خروجی می گردد.
• حساسیت چگالی جریان حالت پایا به غلظت های کم مونواکسید 

کربن نسبت به غلظت های بالا بیشتر است.
بازیابی سریع چگالی  باعث  • تزریق هوا به سوخت مسموم شده 
جریان ازدست رفته می گردد )بازگشت حدود 80% چگالی جریان اولیه 

.)53 ppm در مدت 2 دقیقه در اثر تزریق 5% هوا در غلظت

• رقیق کردن سوخت هیدروژن مسموم شده توسط نیتروژن باعث 
چگالی  افت  )افزایش  می شود  خروجی  جریان  چگالی  افت  تشدید 
.)100 ppm جریان از 73% به 86% در اثر رقیق شدن سوخت در غلظت 
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