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简介

“燃料电池和电解槽模块”用于对燃料电池和电解槽的电极和电解质中的基本

过程进行建模和仿真，其中可能涉及多孔电极中带电和中性物质的传递、电流

传导、流体流动、传热和电化学反应。

您可以使用该模块研究燃料电池和电解槽电池使用不同的电极配置、膜、隔膜 /

隔板、集流体和馈线、材料以及化学物质时，在不同工作条件下的性能。其中

对所涉及的各种过程和现象进行了非常详细的描述，因此，您可以应用不同的

假设来了解所研究的系统。您可以直接在相关物理场接口中研究不同的电催化

剂、孔隙分布、电解质成分和其他基本参数的影响。

除此之外，您还可以将电化学与其他物理场 （例如传热、流体流动、结构力学

和化学物质传递）进行耦合，以研究热效应和应力 - 应变关系等现象。
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燃料电池和电解槽建模

此模块包含的功能支持模拟由以下对象构成的燃料电池和电解槽单电池：

• 集流体和电流馈线

• 气体通道，通常由集流体和馈线中的凹槽形成

• 多孔气体扩散电极 (GDE)

• 多孔气体扩散层 (GDL)

• 用于分隔阳极和阴极的电解质，通常位于隔膜 / 隔板或膜中。

图 1 显示燃料电池单电池和其中一个 GDE 结构的示意图，该图表示燃料电池

单电池，以及一个放大的阴极 GDE 截面及其与电解质的接触部分。

图 1：燃料电池单电池，以及一个放大的阴极 GDE 截面及其与电解质的接触部分。

氧气和氢气分别通过集流体和电流馈线中的气体通道供给电池。集流体和电流

馈线由导电材料制成，并配有形成气体通道的凹槽，这些凹槽是开放通道，其

开放侧朝向 GDE 表面。

阴极

阳极

电解质

电解质

负载

孔隙电解质

GDE

气体

集流体

电流馈线

电流方向

集流体和电流馈

线中的气体通道
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集流体和馈线也会将电流传导至与负载连接的导线中。此外，它们还可以提供

电池工作期间所需的冷却和启动时所需的加热效果。

图 1 中放大的 GDE 是酸性聚合物电解质（离聚物）燃料电池中的氧还原阴极，

例如质子交换膜燃料电池 (PEMFC)。在质子交换膜燃料电池中，活性 GDE 被限

制在一个由纯气体扩散层 (GDL) 支撑的薄活性层中。

图 2：氧还原 GDE 中，氧气、水、质子和电子进出反应位点的传输过程。

图 2 显示电极中氧还原过程的原理。电流从本体电解质以质子的形式进入 GDE

中包含的电解质 （也称为孔隙电解质），并在电荷转移反应中的反应位点处转

化为电子流。这些反应位点位于电极材料的电催化剂与孔隙电解质之间的界面

上。

此外，图 2 还描述了电极中的电流路径示意图。孔隙电解质中的电流随着与本

体电解质距离的增加而减小，这是因为它被转移到电极的电子流中。根据定义，

电极中的电流方向与电子方向相反。

H+

2H++1/2O2+2e- = H2O

e-

O2

H2O

离子传输的电流

电子传输的电流

电荷转移反应

氧气传输

水传输

电荷转移反应：

电解质

电极

气体
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氧的供应与电荷转移反应同时发生，并且在气相以及覆盖反应位点的孔隙电解

质薄层中都可能受到传质阻力。

通过气孔的蒸发和输送可以保持电极的水平衡。

孔隙电解质必须从阳极和阴极之间的本体电解质到反应位点形成一条连续的路

径。此外，电极材料和气孔还必须各自形成一条通向反应位点或覆盖反应位点

的孔隙电解质的连续路径。

上述过程包括流体流动、化学物质传递、传热，集电极、馈线、电极和电解质

中的电流传导以及电化学反应。所有过程耦合在一起，便确定了单电池的特性。

通过对这些过程进行建模，可以研究多个重要的设计参数。这些参数包括：

• GDE 的孔隙率、活性表面积和孔隙电解质含量

• 与气体通道、集流体和馈线有关的 GDE （质子交换膜燃料电池的活性层和 
GDL）和电解质的几何形状

• 形成气体通道的凹槽的几何形状以及集流体和馈线的尺寸
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物理场接口

下面的图 3 显示“燃料电池和电解槽模块”接口以及 COMSOL Multiphysics 中

由该模块功能扩展的其他物理场接口，例如 “化学物质传递”分支接口。

图 3：“模型向导”中显示的 “燃料电池和电解槽模块”的三维物理场接口。
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“电化学”( ) 接口基于电流、电荷、化学物质和能量的守恒。“氢燃料电池”

( ) 接口和“水电解槽”( ) 接口是专门针对这些单电池类型定制的接口。这

些接口将电解质和电极电荷传输与电荷转移反应相结合，也可以根据达西定律

选择性地与气相质量传递和动量传递结合在一起。此外，用户还可以通过任意

“流体流动”接口（例如“层流” ( )、“自由和多孔介质流动” ( )）对气

体通道和 GDE 中的流体流动进行建模，并将其耦合到氢燃料电池或水电解槽接

口。

对于其他类型的燃料电池和电解槽 （例如氯电解槽），可以使用通用的 “一次

电流分布” ( )、“二次电流分布” ( ) 和“三次电流分布， Nernst-Planck”

( ) 接口来定义本体电解质和孔隙电解质中由离子传输的电流、电子传输的电

流以及电荷转移反应。“一次电流分布”接口会忽略电解质成分的变化和电荷转

移反应的活化损失，通常在活化损失明显小于电导率损失的情况下，用于带固

定载流子的电解质或混合均匀的电解质。“二次电流分布”接口也忽略了电解质

成分的变化，但考虑了电荷转移反应的活化损失。“三次电流分布，

Nernst-Planck”接口考虑了扩散对离子传输的贡献，因此也包含本体电解质对电

解质中电流的贡献。

在使用通用的电流分布接口模拟电荷传输时，可以使用任意 “化学物质传递”

接口 ( ) 对气态物质的传递和其他质量传递现象进行建模，这些接口都包含将

气相传输与电化学反应耦合的节点。“化学物质传递”接口还通过受气体组分影

响的气体密度耦合到“流体流动”接口 ( )。一种将化学物质传递耦合到流体

流动的简便方法是，使用“反应流”接口之一（“反应流” ( ) 或“多孔介质

反应流” ( )），其中包含预定义的多物理场耦合。

“传热”接口 ( ) 用于处理焦耳热在本体电解质、孔隙电解质和电极中的影

响，包括活化过电位和净熵变引起的电化学反应对热平衡的贡献。

“电极，壳”接口 ( ) 模拟边界切向的电流传导。该物理场接口适用于垂直于

电极厚度方向的电位变化可以忽略的薄电极。这一假设允许使用边界上的偏微

分方程式代替薄电极域，从而可以减小问题的大小，并可以避免薄层中出现网

格各向异性等潜在问题。
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基于空间维度和研究类型的物理场接口指南

下表列出了 COMSOL 基本许可证以及 “燃料电池和电解槽模块”提供的物理

场接口。

物理场接口 图标 标记 空间维度 可用的研究类型

 化学物质传递

表面反应 sr 所有维度 稳态 （仅三维、二维和
二维轴对称模型）；瞬态

稀物质传递 tds 所有维度 稳态；瞬态

多孔介质中的
稀物质传递

tds 所有维度 稳态；瞬态

裂隙中的稀物质
传递

dsf 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

电泳输送 el 所有维度 稳态；带初始化的稳态；
瞬态；带初始化的瞬态

化学 chem 所有维度 稳态；瞬态

浓物质传递 tcs 所有维度 稳态；瞬态

Nernst-Planck-Poisson 
方程

tds+es 所有维度 稳态；瞬态；稳态源扫
描；小信号分析，频域

 反应流

层流 — 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

层流，稀物质 — 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态
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 多孔介质反应流

稀物质传递 rfds 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

浓物质传递 rfcs 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

 电化学

一次电流分布 

二次电流分布

cd 所有维度 稳态；带初始化的稳态；
瞬态；带初始化的瞬态；
交流阻抗，初始值；交流
阻抗，稳态；交流阻抗，
瞬态

三次电流分布，
Nernst-Planck
（电中性，水基电中性，
支持电解质）

tcd 所有维度 稳态；带初始化的稳态；
瞬态；带初始化的瞬态；
交流阻抗，初始值；交流
阻抗，稳态；交流阻抗，
瞬态

电分析 tcd 所有维度 稳态；瞬态；交流阻抗，
初始值；交流阻抗，稳
态；交流阻抗，瞬态；
循环伏安

电极，壳 els 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

“氢燃料电池”接口 fc 所有维度 稳态；瞬态；频域

“水电解槽”接口 fc 所有维度 稳态；瞬态；频域

物理场接口 图标 标记 空间维度 可用的研究类型
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 流体流动

 多相流

  气泡流

层流气泡流 bf 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

 混合物模型

混合物模型，层流 mm 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

 Euler-Euler 模型

Euler-Euler 模型，
层流

ee 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

 相传递混合物模型

相传递，
混合物模型，
层流

— 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

 相传递

相传递  phtr 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

多孔介质相传递 phtr 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

物理场接口 图标 标记 空间维度 可用的研究类型
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燃料电池阴极教程

燃料电池建模的一个重要方面是通过气体扩散层和反应层的质量传递。气体

浓度梯度通常很大，并且与发生的反应密切相关。

 多孔介质和地下水流

Brinkman 方程 br 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

达西定律 dl 所有维度 稳态；瞬态

多孔介质多相流 — 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

自由和多孔介质
流动

fp 三维、
二维、
二维轴对称

稳态；瞬态

 传热

多孔介质传热 ht 所有维度 稳态；瞬态

物理场接口 图标 标记 空间维度 可用的研究类型
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图 4 显示了一个具有穿孔集流体的燃料电池的阴极三维几何示例。这种几何构

型可用于自呼吸阴极或小型实验单电池。由于穿孔布局的复杂性，需要三维模

型来研究质量传递、电流和反应分布。

图 4：具有穿孔集流体的燃料电池阴极。

该模型将这种质量传递与多孔气体扩散电极（阴极）中浓度相关的

Butler-Volmer 电化学动力学表达式相耦合。其中使用达西定律来定义多孔气体

扩散电极中的对流速度，并使用 Maxwell-Stefan 方程对扩散进行建模。这里需

要注意的是，反应物和产物（即氧气和水蒸气）的摩尔分数通常都很大 (>10%)，

使得菲克扩散在模拟扩散质量传递时成为一个不恰当的假设。

质子交换膜燃料电池产生电能的电化学反应由下式给出：

其中  表示电池反应的标准平衡电位，并假设所有反应物都在大气压下、

在气相中反应。

在阳极，氢氧化反应 (HOR) 产生质子：

进气孔

单电池

阴极

电解质层

阳极

H2
1
2
---O2

-
+ H2O

- Eeq 
0

1.19= V

Eeq 
0

H2 2H
+

2e
-

+ Eeq 
0

0= V
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在阴极，则通过氧还原反应 (ORR) 产生水：

模型定义
图 5 显示了从图 4 剪切的单电池的细节。（在本例中，圆孔和方形单电池的组合

消除了使用旋转对称模型近似几何的可能性。 ）集电极中的圆孔用作气体进入

建模域的入口，在此边界上，气体混合物的组分和压力是已知的。上、下矩形

域是反应区气体扩散电极，由一个三相多孔结构组成，其中包含原料气混合物、

覆盖有电催化剂的电子导电材料以及离子导电电解质。

中间域对应于固体电解质膜，通过离子迁移的方式将燃料电池的两个电极导

通。该域中不发生任何反应，并且电流以离子方式传导。此外，其中没有允许

气体流动的孔隙，也没有用于电子流传导的任何材料。

气体扩散电极和电解质层的厚度均为 0.075 mm。单电池表面为 1.5 x 1.5 mm，进

气孔半径为 1.0 mm。

集电极中的圆孔是气体进入建模域的位置，其中的组分是已知的。上方矩形域

是反应区电极，它是一个三相多孔结构，其中包含原料气混合物、覆盖有电催

化剂的电子导电材料以及离子导电电解质。下方域对应于固体电解质，通过离

子迁移的方式将燃料电池的两个电极导通。该域中不发生任何反应，并且电流

以离子方式传导。此外，其中没有允许气体流动的孔隙，也没有用于电子流传

导的任何材料。

1
2
---O

2
2H

+
2e

-
+ + H2O Eeq 

0
1.19= V
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反应区和电解质层的厚度均为 0.075 mm。单电池表面为 1.5 x 1.5 mm，进气孔半

径为 1.0 mm。

图 5：燃料电池的单电池模型。上边界的四分之一圆部分是对原料气入口开放的阴极表

面，而上表面的其余部分则与金属集流体齐平放置。在单电池中，上方域是多孔阴极，

中间域是膜，下方域是多孔阳极。

“氢燃料电池”接口用于模拟电子和离子流的平衡，并分别求解电极和电解质相

中的电势  和 。电池的阳极侧接地，而阴极的集流体边界设置为电池电位

值。

该接口通过描述氧气相中氧、水和氮的质量分数的 Maxwell-Stefan 方程来模拟

物质（质量）传递； 仅在阴极气体扩散电极域求解质量传递。类似地，使用达

西定律仅在阴极气体扩散电极域求解压力和产生的速度矢量。（预计在氢气阳

极侧不会产生质量传递效应） 。其中设置了三种气体物质的入口摩尔分数作为

边界条件，对应于大气压下相对湿度为 90% 的湿空气混合物。

本例使用 “达西定律”接口求解压力和产生的速度矢量。

s l
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电池的工作温度为 80ºC。对于较高温度的参考平衡电位，根据下式并基于生成

熵和反应熵的标准自由能来计算每个反应的参考状态

其中 T 表示温度， n 是参与电极反应的电子数， F 是法拉第常数。

一般情况下，根据能斯特方程，电极反应的平衡电位取决于反应物质的局部

分压：

其中  是反应物质的化学计量系数。

根据下式，可以使用 Butler-Volmer 类型的表达式来定义阴极的电极动力学

其中， pi 是反应物质的分压， pref=1 atm 是参考压力， ref 是相对于参考状态的

过电位，定义如下

.

将阴极中的局部电流密度表达式乘以 109 m2/m3 的比表面积，可以在电极域中

创建体积电流源项。根据以下质量作用定律，可以假设此模型具有理想动力学

特性： .

对于阳极，假设动力学非常快，从而可以在阳极边界上使用线性 Butler-Volmer

表达式。

Eeq ref T  H TS– 
nF

-----------------------------–=

Eeq Eeq ref T  RT
nF
-------

pi

pref
-------- 
 

i

i
ln–=

i

iloc O2 i0 ref O2 
pH2O

pref
------------ 
 

2 a O2 Fref O2
RT

----------------------------------- 
 exp

pO2

pref
--------

c O2 Fref O2
RT

-----------------------------------– 
 exp– 

 =

ref O2 s l– Eeq ref O2 –=

a O2 c O2+ n=

iloc,H2 i0 ref H2 
pH2

pref
--------

a H2 Fref H2
RT

----------------------------------- 
 exp

c H2 Fref H2
RT

-----------------------------------– 
 exp– 

 =

iloc,H2 i0 ref H2 
pH2

pref
-------- 
 

c H2

n
-----------

nF
RT

----------- 
 
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假设 ，并且由于阳极边界接地，过电位可以定义如下

.

我们假定氢的分压在阳极边界上是恒定的，因此，不用考虑沿阳极深度方向的

质量传递效应或任何电流分布。

在下面的模型操作说明第一部分，我们对二次 （与浓度无关）电流分布进行建

模。在第二部分，我们分别使用 Maxwell-Stefan 扩散和达西定律在氧气相混合

物 （阴极域）中加入质量和动量传递。在本教程的这两个部分，都可以通过使

用稳态求解器中的辅助扫描，针对一系列电池电位值（0.5 V 到 1 V，步长为 0.1

V）来求解模型。

a H2 c H2+ n=

 0 l– Eeq H2–=
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结果与讨论

图 6：极化图。

图 6 显示有限和无限氧气相传递这两种情况下的极化图。从图中可以看出，在

无限氧气相传递情况下 （即，没有质量和动量传递限制时），平均电池电流密

度更高。

请注意，本节其余部分的绘图和讨论对应于有限氧气相传递的情况，其中考虑

了扩散和流动 （在阴极域），并与电荷传输和电化学反应相耦合。
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图 7：电池电压为 0.7 V 时氧的摩尔分数。

图 7 显示电池电压为 0.7 V 时氧的摩尔分数。该图表明，摩尔分数沿阴极厚度方

向的变化较小，沿电极宽度方向的变化较大。
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图 8：电池电压为 0.7 V 时，阴极多孔反应层中气相的压力和速度。

图 8 显示了在相同电池电压下，多孔阴极中的压力和气体速度流线。在进气孔

边缘有一个明显的速度峰值，这是由集流体下面反应层的作用引起的，原因是

在该区域，对流通量主导了质量传递。气体从电池内部流向圆孔，这是氧还原

反应导致的，每个氧分子进入电池后会产生两个水气分子，它们会被传递出电

池。

电化学反应速率由局部电流密度表示，与阴极域的局部过电压和氧浓度有关。

图 9 描绘了局部过电压（在 0.7 V 的电池电压下），它在电解质域的负值更大。
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图 9：电池电压为 0.7 V 时，阴极反应层的局部过电压。

过电位与氧浓度分布的结合将导致反应层中的反应速率高度不均匀。研究反应

速率分布的一种方法是绘制膜层下边界处的离子流密度。图 10 显示了电池电压

为 0.7 V 时的绘图。

从电流密度分布可以看出，电流密度的变化很大。孔下方的反应速率和电流产

生量较高，并随着与进气口距离的增加而减少。这意味着对于此设计，反应物

的质量传递决定了电极在这些特定条件下的效率。
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图 10：当电池电压为 0.7 V 时，与膜的下边界垂直的电流密度。

以下操作说明阐述了如何建立、求解和重现此模型。

模型向导

1 在 “模型向导”窗口中单击 “三维”。

2 在 “选择物理场”树中，选择 “电化学 > 氢燃料电池 > 质子交换 (fc)”。

3 单击 “添加”。

4 单击 “研究”。

5 在 “选择研究”树中，选择 “所选物理场接口的预设研究 > 带初始化的稳

态”。

6 单击 “完成”。
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全局定义

从文本文件加载模型参数。

参数

1 在 “主屏幕”工具栏中单击 “参数”  并选择 “参数 1” 。

注：在 Linux 和 Mac 上，“主屏幕”工具栏是指 Desktop 顶部附近的一组特定

控件。

2 在“参数”的“设置”窗口中，定位到“参数”栏。单击“从文件加载” 。

3 在计算机上的案例库文件夹 Fuel_Cell_and_Electrolyzer_Module\Fuel_Cells 

中，双击 fuel_cell_cathode_parameters.txt 文件将其导入 “参

数”表中。请注意，本练习中使用的文件的位置根据安装目录的不同而有所

变化。例如，如果安装在硬盘上，文件路径应类似于 C:\Program 

Files\COMSOL56\applications\。
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几何  1

现在，我们绘制模型几何。使用长方体来定义电解质和多孔电极域。然后使用

工作平面在多孔电极顶部绘制进气孔。稍后 （在设置物理场接口时），通过启

用 “生成的对象选择”并重命名几何对象，以便进行几何选择。

首先，我们将默认长度单位设置为毫米。

1 在 “模型开发器”的 “组件 1”节点下，单击 “几何 1” 。

2 在 “几何”的 “设置”窗口中，定位到 “单位”栏。从 “长度单位”列表

中选择 mm。

创建第一个长方体

1 在 “几何”工具栏中单击 “长方体” 。

2 在 “模型开发器”的 “几何 1”节点下，单击 “长方体 1” 。

3 在 “长方体”“设置”窗口的 “标签”文本框中，键入膜。

4 在“长方体”的“设置”窗口中，定位

到 “大小和形状”栏。

- 在 “宽度”文本框中键入 1.5。

- 在 “深度”文本框中键入 1.5。

- 在 “高度”文本框中键入 0.075。

5 定位到 “生成实体的选择”栏。启用

“生成的对象选择”复选框。通过在此处启用“生成的对象选择”，稍后在设

置物理场时，由该长方体创建的域也将作为命名的域选项可用。

6 单击 “构建选定对象”按钮 。
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复制粘贴长方体并更改 z 位置

7 右键单击 “膜”  并选择 “复制粘贴” 。

8 在 “标签”文本框中，键入阴极气体扩散电极。

9 在 “长方体”的 “设置”窗口中，定位到 “位置”栏。在 z 文本框中键入

0.075。

复制粘贴阴极长方体以绘制阳极

1 右键单击 “阴极气体扩散电极”并选择 “复制粘贴”。

2 在 “长方体”“设置”窗口的 “标签”文本框中，键入阳极气体扩散电极。

3 定位到 “位置”栏。在 z 文本框中键入 -0.075。
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4 单击 “构建选定对象”。现在，几何应如下所示：

创建工作平面以绘制进气孔

接下来，继续绘制进气孔，将其放置在多孔电极长方体顶部。

1 在 “几何”工具栏中单击 “工作平面” 。

2 在 “标签”文本框中，键入入口。

3 在“工作平面”的“设置”窗口中，定位到“平面定义”栏。在“z 坐标”

框中键入 0.15。

4 定位到 “生成实体的选择”栏。启用 “生成的对象选择”复选框。
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绘制进气孔

1 在“模型开发器”的“几何 1 > 入口”节点下，右键单击“平面几何”并选

择 “圆” 。

2 在“圆”的“设置”窗口中，定位到“大

小和形状”栏。

- 在 “半径”文本框中键入 1。

- 在 “扇形角”文本框中键入 90。

3 定位到 “位置”栏。

- 在 xw 文本框中键入 1.5。

- 在 yw 文本框中键入 1.5。

4 定位到 “旋转角度”栏。在 “旋转”

文本框中键入 180。
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5 单击 “构建选定对象”按钮 。现在，工作平面二维几何应该包含四分之

一的圆，如下所示：

形成联合体以定型几何

1 在 “模型开发器”中，单击 “形成联合体”节点 ，然后单击 “构建选定

对象”按钮 。
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2 在 “图形”工具栏中单击 “缩放到窗口大小”按钮 。最终的三维几何此

时应如下图所示：

氢燃料电池

在本教程的第一部分，我们对二次 （与浓度无关）电流分布进行建模。因此，

在氢和氧气相混合物中禁用扩散。默认的气体物质是阳极侧的氢气和水，以及

阴极侧的氧气、氮气和水。

1 在 “模型开发器”窗口的 “组件 1 (comp1)”

节点下，单击 “氢燃料电池” (fc)。
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2 在 “氢燃料电池”的 “设置”窗口中，定

位到 “氢气混合物”栏下的 “传递机理”

子栏，清除 “包含气相扩散”复选框。

3 同样，定位到 “氧气混合物”栏，也清除

此处的 “包含气相扩散”复选框。

默认情况下，软件会添加许多域节点，用于定义模型中存在的不同相。这些节

点的活动选择处于锁定状态，但可以通过添加其他域节点 （例如膜等）进行控

制。首先，我们添加这些额外的节点，然后在几何中进行相应的选择。

膜

1 在 “物理场”工具栏中，单击 “域”

并选择 “膜”。

2 在 “膜”的 “设置”窗口中，定位到

“域选择”栏。

3 从 “选择”列表中选择 “膜”。
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氢气扩散电极

1 在 “物理场”工具栏中，单击 “域”并选择 “氢气扩散电极”。

2 在 “氢气扩散电极”的 “设置”窗口中，定位到 “域选择”栏。

3 从 “选择”列表中选择 “阳极气体扩散电极”。

氧气扩散电极

1 在 “物理场”工具栏中，单击 “域”并选择 “氧气扩散电极”。

2 在 “氧气扩散电极”的 “设置”窗口中，定位到 “域选择”栏。

3 从 “选择”列表中选择 “阴极气体扩散电极”。

电解质相

现在，“电解质相”节点在所有三个域中都应

处于活动状态。

在 “电解质相”节点中设置 “电解质电导

率”。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “电解质

相 1”。

2 在 “电解质相”的 “设置”窗口中，定位

到 “电解质电荷传输”栏。

3 在 l 文本框中键入 sigma_l。

氢气相

“氢气相”节点应仅在域 1 中处于活动状态。

设置氢气相混合物的组分（以摩尔分数计）。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “氢气

相 1”。

2 在 “氢气相”的 “设置”窗口中，定位

到 “组分”栏。

3 在 xH2O 文本框中键入 x_H2O_in。
 | 33



氧气相

“氧气相”节点应仅在域 3 中处于活动状态。

同样，设置氧气相混合物的组分 （以摩尔分数计）。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “氧气相 1”。

2 在 “氧气相”的 “设置”窗口中，定位到 “组分”栏。

3 在 xH2O 文本框中键入 x_H2O_in。

4 在 xN2 文本框中键入 x_N2_in。

氢气扩散电极

现在，我们返回并设置 “氢气扩散电极”节点的属性。请注意，可以使用电解

质体积分数计算多孔气体扩散电极中的有效电解质电导率。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “氢气扩散电极 1”。

2 在 “氢气扩散电极”的 “设置”窗口中，定位到 “电极电荷传输”栏。

3 在 s 文本框中键入 sigma_s。

4 定位到 “有效电解质电荷传输”栏。在 el 文本框中键入 eps_l。

氢气扩散电极反应

氢氧化反应的热力学和动力学在默认添加的

子节点中进行设置。请注意，使用默认的

“内置”选项时，软件会自动计算参考平衡

电位。

1 在 “模型开发器”窗口中，展开 “氢气

扩散电极 1”节点，然后单击“氢气扩散

电极反应 1”。

2 在 “氢气扩散电极反应”的 “设置”窗口中，定位到 “电极动力学”栏。

3 从 “动力学表达式类型”列表中，选择 “线性 Butler-Volmer”。

4 在 i0,ref(T) 文本框中键入 i0_ref_H2。

5 定位到 “活性比表面积”栏。在 av 文本框中键入 Av。
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氧气扩散电极

以相同的方式设置 “氧气扩散电极”节点的属性。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “氧气扩散电极 1”。

2 在 “氧气扩散电极”的 “设置”窗口中，定位到 “电极电荷传输”栏。

3 在 s 文本框中键入 sigma_s。

4 定位到 “有效电解质电荷传输”栏。在 l 文本框中键入 eps_l。

氧气扩散电极反应

氧还原反应的热力学和动力学同样也在默

认添加的子节点中进行设置。

1 在 “模型开发器”窗口中，展开 “氧

气扩散电极 1”节点，然后单击 “氧气

扩散电极反应 1”。

2 在“氧气扩散电极反应”的“设置”窗

口中，定位到 “电极动力学”栏。

3 在 i0,ref(T) 文本框中键入 i0_ref_O2。

4 定位到 “活性比表面积”栏。在 av 文本框中键入 Av。

阳极侧的接地边界条件

通过设置电子导电相中电位的边界条件，最终确定二次电流分布模型。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “电子导电

相 1”。

2 在 “物理场”工具栏中，单击 “属性”并

选择 “电接地”。

3 仅选择 “边界” 3。
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阴极侧的电势边界条件

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “电子导电

相 1”。

2 在 “物理场”工具栏中，单击 “属性”并

选择 “电势”。

3 仅选择 “边界” 10。

4 在 “电势”的 “设置”窗口中定位到 “电势”栏，然后在 s,bnd 文本框中

键入 E_cell。

在默认模型输入中设置温度

能斯特方程和 Butler-Volmer 方程使用温度变量。由于我们将在模型的所有位置

使用相同的温度，因此只需在 “默认模型输入”节点中定义一次温度即可。此

节点可以被多个物理场节点进行访问。

1 在 “模型开发器”窗口的 “全局定义”节点下，单击 “默认模型输入”。

2 在 “默认模型输入”的 “设置”窗口中，定位到 “浏览模型输入”栏。

3 从树中选择 “常规 > 温度 (K) - minput.T”。

4 找到 “剩余选择的表达式”子栏。在 “温度”文本框中键入 T。
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创建网格

软件要自动使用的默认网格非常粗糙，z 方向只有一个或两个网格单元。为了提

高结果的准确性，我们需要细化网格。对于本例中的几何形状，可以使用扫掠

网格来精确控制 z 方向的单元数。在细化默认网格之前先进行检查。

1 在 “模型开发器”窗口的 “组件 1 (comp1)”节点下，右键单击 “网格 1”

并选择 “全部构建”。

修改常规大小设置

1 在 “网格”的 “设置”窗口中，定位到 “物理场控制网格”栏。

2 从 “单元大小”列表中选择 “细化”。

添加扫掠网格

1 在 “模型开发器”窗口的 “组件 1 (comp1)”节点下，右键单击 “网格 1”

并选择 “扫掠”。

2 在 “扫掠”的 “设置”窗口中，单击以展开 “源面”栏。

3 仅选择 “边界” 10 和 14。
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为阴极添加分布

1 右键单击 “组件 1 (comp1) > 网格 1 > 扫掠 1”并选择

“分布”。

2 在 “分布”的 “设置”窗口中，定位到 “域选择”栏。

3 从 “选择”列表中选择 “阴极气体扩散电极”。

4 定位到 “分布”栏。从 “分布类型”列表中选择 “预定义”。

使用 “等差数列”创建一个网格，该网格在朝向边界 （面向电解质域）的
多孔电极域中具有较细的单元。

5 在 “单元大小比”文本框中键入 5。

6 选中 “反向”复选框。

7 单击 “全部构建”。

现在，网格应如下所示：
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扫掠 1

为了提高沿集流体进气孔边缘的分辨率，我们再添加一个大小节点。

大小 1

1 右键单击 扫掠 1”并选择 “大小”。

2 在 “大小”的 “设置”窗口中，定位到 “几何实体选

择”栏。

3 从 “几何实体层”列表中选择 “边”。

4 仅选择 “边” 19。

5 定位到 “单元大小”栏。从 “预定义”列表中选择 “超细化”。

6 单击 “全部构建”。

计算解

二次电流分布模型的设置现已完成。

1 在 “主屏幕”工具栏中单击 “计算”。
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默认绘图

检查默认绘图。

1 在 “对地电极电位 (fc)”工具栏中单击 “绘制”。

电极电位图应如下所示：

计算极化曲线

接下来，我们将计算并绘制极化曲线，即：求解一定范围的电池电位，并绘制

这些电位与平均电池电流密度的关系图。

设置边界探针来测量平均电池电流密度

我们首先引入一个边界探针来测量阳极气

体扩散电极边界处的平均电池电流密度。

1 在 “定义”工具栏中，单击 “探

针”并选择 “边界探针”。

2 仅选择 “边界” 3。
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3 在“边界探针”的“设置”窗口中，单

击 “表达式”栏右上角的 “替换表达

式”。从菜单中选择“组件 1 (comp1) >

氢燃料电池 > fc.nIs - 法向电极电流密

度 - A/m²”。

4 更 改 表 达 式 的 符 号，使 其 显 示 为

-fc.nIs。

5 定位到“表达式”栏。在“表和绘图单

位”框中键入 A/cm^2。

6 选中 “描述”复选框，然后在关联文本框中键入平均电池电流密度。

添加辅助扫描并解析

1 在 “模型开发器”窗口的 “研究 1”节点下，单击 “步骤 2：稳态”。

2 在 “稳态”的 “设置”窗口中，单击以展开 “研究扩展”栏。

3 选中 “辅助扫描”复选框。

4 单击 “添加”。

5 在表中输入以下设置：

6 在 “主屏幕”工具栏中单击 “计算”。

极化曲线

默认情况下，软件已创建平均电流密度的探针图，对其进行如下修改：

1 在 “模型开发器”窗口的 “结果”节点下，单击 “探针图组 3”。

2 在 “标签”文本框中键入极化曲线。

3 在 “一维绘图组”的 “设置”窗口中，定位到 “绘图设置”栏。

4 选中 “翻转 x 轴和 y 轴”复选框。

5 选中 “y 轴标签”复选框。

6 在关联文本框中键入电池电压 (V)。

参数名称 参数值列表 参数单位

E_cell （电池电压） range(1,-0.1,0.5) V
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7 在 “极化曲线”工具栏中单击 “绘制”。

在模型中添加质量传递和流体流动

接下来，我们开始教程的第二部分，合并质量和动量传递。

启用扩散和达西定律

1 在 “模型开发器”窗口的 “组

件 1 (comp1)”节点下，单击 “氢燃

料电池 (fc)”。

2 在“氢燃料电池”的“设置”窗口中，

定位到 “氧气混合物”栏。

3 找到“传递机理”子栏。选中“包含

气相扩散”复选框。

4 选中 “使用达西定律来描述动量传递”复选框。
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设置氧气相的初始值

检查 “氧气相”节点的设置。请注意，由于模型现在包含扩散，因此不再显示

先前指定的组分值。（此时显示的是“扩散”设置。）现在，我们使用子节点来

指定氧气相混合物的初始条件和入口条件 （摩尔分数和压力的组分）。

1 在 “氧气相 1”节点下，单击 “初始值 1”。

2 在 x0,H2O 文本框中键入 x_H2O_in。

3 在 x0,N2 文本框中键入 x_N2_in。

指定氧气相的入口

我们使用与初始值的参数值相同的参数值来指定入口摩尔分数。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “氧气相 1”。

2 在 “物理场”工具栏中，单击 “属性”并选择

“氧气入口”。

3 在 “氧气入口”的 “设置”窗口中，定位到 “边界

选择”栏。

4 从 “选择”列表中选择 “入口”。

5 定位到 “混合物明细”栏。在 x0,H2O 文本框中键入 x_H2O_in。

6 在 x0,N2 文本框中键入 x_N2_in。

氧气扩散电极 1

最后，在 “氧气扩散电极”节点中设置气体传递属性。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “氧气扩散电极 1”。

2 在 “氧气扩散电极”的 “设置”窗口中，定位到 “气体传递”栏。

3 在 g 文本框中键入 eps_gas。

4 在 g 文本框中键入 perm。

请注意，“氧气扩散电极反应”子节点中内置的氧还原反应的热力学和动力学表

达式会自动考虑不同浓度的影响，并且软件会自动定义由氧气相混合物中的电

化学反应产生的适当质量源。因此，此节点无需任何其他设置。
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重新计算之前存储旧的探针表数据

在继续求解具有传递效应的模型之前，请复制探针表并适当地重命名该副本。

1 在 “模型开发器”窗口中，展开

“结果 > 表格”节点。

2 右键单击“探针表 1”并选择“复制

粘贴”。

3 在 “表格”“设置”窗口的“标签”

文本框中，键入无限氧气相传递。

移除旧的研究序列并重新计算

为了生成与引入的质量传递相关的

新默认绘图，需要在重新计算之前

移除旧的研究序列。

1 在 “模型开发器”窗口的 “研

究 1”节点下，右键单击“求解

器配置”并选择 “删除配置”。

2 在 “主 屏 幕”工 具 栏 中 单 击

“计算”。
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计算结果

比较极化曲线

按照以下步骤修改 “极化曲线”，将浓度无关的解与浓度相关的解进行比较。

1 在 “模型开发器”窗口中，展开 “极化曲线”节点，然后单击 “探针表

图 1”。

2 在 “表图”“设置”窗口的 “标签”文本框中，键入探针表图：有限氧气相
传递。

3 单击以展开 “图例”栏。从 “图例”

列表中选择 “手动”。

4 在表中输入以下设置：

5 右键单击“探针表图：有限氧气

相传递” ，然后选择 “复制粘

贴”。

6 在“表图”“设置”窗口的“标

签”文本框中，键入探针表图：无限氧气相传递。

7 定位到“数据”栏。从“表格”列表

中选择 “无限氧气相传递”。

8 定位到“图例”栏。在表中输入以下

设置：

图例

有限氧气相传递

图例

无限氧气相传递
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9 在“模型开发器”窗口中单击“极化曲线”，然后在“极化曲线”工具栏中

单击 “绘制”。

摩尔分数，氧气，流线

默认情况下，软件会在 0.5 V 的电池电位下绘制不同物质的摩尔分数。按照以下

步骤修改氧气图，从而在 0.7 V 的电池电位下进行绘图。

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “摩尔分数，氧气，流线 (fc)”。

2 在“三维绘图组”的“设置”窗口中，

定位到 “数据”栏。
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3 从 “参数值 (E_cell (V))”列表中选择 0.7。

请注意箭头的方向。氧气从进气孔流入多孔阴极，发生反应后生成水。

摩尔分数，氧气，表面

1 在 “模型开发器”窗口中，单击 “摩尔分数，氧气，表面 (fc)”。

2 在 “三维绘图组”的 “设置”窗口中，定位到 “数据”栏。
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3 从 “参数值 (E_cell (V))”列表中选择 0.7。

从图中可以看出，远离进气孔的氧气摩尔分数较低。

压力

默认情况下，软件还会绘制 0.5 V 电池电位下的达西压力（含速度流线）。按照

以下步骤进行修改，从而在 0.7 V 的电池电位下进行绘图。

1 在 “模型开发器”窗口中单击 “压力 (fc)”。

2 在 “三维绘图组”的 “设置”窗口中，定位到 “数据”栏。
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3 从 “参数值 (E_cell (V))”列表中选择 0.7。单击 “绘制”。

净速度的方向朝向进气孔，即：与氧通量相反。这是在阴极每消耗一个氧分子

就会产生两个水分子造成的。

阴极的过电位

最后，为阴极气体扩散电极中的活化过电位和局部体积电流密度，以及阳极气

体扩散电极边界的电流密度创建一些附加绘图。

1 在 “主屏幕”工具栏中，单击 “添加绘图组”并选择 “三维绘图组”。

2 在 “三维绘图组”“设置”窗口的 “标签”文本框中，键入阴极的过电位。

3 定位到 “数据”栏。从 “参数值 (E_cell (V))”列表中选择 0.7。
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现在，按照以下步骤添加一个 “表面”图：

1 右键单击 “阴极的过电位”并选择 “表面”。

2 在 “表面”的 “设置”窗口中，单击 “表达式”栏右上角的 “替换表达

式”。从菜单中选择 “组件 1 (comp1) > 氢燃料电池 > 电极动力学 > 

fc.eta_o2gder1 - 过电位 - V”。
50 | 



3 在 “阴极的过电位”工具栏中单击 “绘制”。

一般来说，最高过电位 （以幅值计）出现在面向 “膜”域的区域中。由于

过电位是电化学反应的驱动力，因此我们可以预计该区域中的反应速率较高。

阴极的局部体积电流密度

1 在主屏幕工具栏中，单击 添加绘图组并选择三维绘图组。

2 在三维绘图组设置窗口的标签文本框中，键入阴极的局部体积电流密度。

3 定位到数据栏。从参数值 (E_cell (V)) 列表中选择 0.7。

此外，按照以下步骤添加一个 “表面”图：

1 右键单击 “阴极的局部体积电流密度”并选择 “表面”。

2 在“表面”的“设置”窗口中，单击“表达式”栏右上角的“替换表达式”。

从菜单中选择“组件 1 (comp1) > 氢燃料电池 > 电极动力学 > fc.iv_o2gder1 -

局部电流源 - A/m³”。
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3 在 “阴极的局部体积电流密度”工具栏中单击 “绘制”。

由于过电位，最高电流密度大小出现在 “膜”域附近。

阳极边界的电流密度

1 在 “主屏幕”工具栏中，单击 “添加绘图组”并选择 “三维绘图组”。

2 在 “三维绘图组”“设置”窗口的 “标签”文本框中，键入 “阳极边界的

电流密度”。

3 定位到 “数据”栏。从 “参数值 (E_cell (V))”列表中选择 0.7。

按照以下步骤添加一个 “表面”图：

1 右键单击 “阳极边界的电流密度”并选择 “表面”。

2 在“表面”的“设置”窗口中，单击“表达式”栏右上角的“替换表达式”。

从菜单中选择 “组件 1 (comp1) > 氢燃料电池 > fc.nIl - 法向电解质电流密

度 - A/m²”。

3 定位到 “表达式”栏。在 “表达式”文本框中键入 abs(fc.nIl)。

abs() 是一个运算符，将返回变元的绝对 （正）值。

4 选中 “描述”复选框。
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5 在关联文本框中键入电流密度。

使用 “选择”节点以仅绘制阳极边界的电流密度。

1 右键单击 “表面 1”并单击 “选择”。

2 仅选择 “边界” 6。

3 在 “阳极边界的电流密度”工具栏中单击 “绘制”。

从图中可以看出，最高电流密度区域出现在进气孔四分之一圆边的下方。在

该区域，气体扩散电极的欧姆损耗和质量传递损耗的综合影响最小。
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