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摘要:质子交换膜燃料电池是一种可以将储存在燃料中的化学能转化为电能的装置.应用

Kriging代理模型结合遗传算法对流道宽、流道高和岸宽3个几何参数进行了优化设计,以质

子交换膜燃料电池的净功率作为优化的目标函数来评价质子交换膜燃料电池的性能.数值模

拟应用了商业软件ANSYSFLUENT.优化后的质子交换膜燃料电池流道内具有更高的压力,

使更多的反应气体参加电化学反应,因此优化后的质子交换膜燃料电池的性能得到了提高.
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0 引 言

质子交换膜燃料电池是一种可以直接将燃料

中储存的化学能转化为电能的装置.因为其具有

低排放、高能量密度等优点,一直被认为是一种理

想的可替代能源[1-2].质子交换膜燃料电池流道的

几何形状直接影响电池的性能[3].很多研究者对

质子交换膜燃料电池的流道高、流道宽和岸宽以

及流 道 的 形 状 等 做 了 大 量 的 研 究.Shimpalee
等[4]用三维数值模拟研究了蛇形流道长度对质子

交换膜燃料电池性能的影响,发现流道较短时蛇

形流道的质子交换膜燃料电池的电流密度分布更

加均匀.Santamaria等[5]用数值模拟和实验验证

方法在考虑寄生功率的情况下研究了流道长度对

交指形流道的影响,证明了具有较短交指形流道

的质子交换膜燃料电池性能更好.Kumar等[6]对

单条蛇形流道进行了三维数值模拟,找到了最优

的流道宽与岸宽,但是其研究过程中选取的流道

尺寸在数值上是离散的.Manso等[7]用三维数值

模拟找到了最优的流道高宽比例,但其所用电池

性能评价标准中没有考虑到空气压缩机所带来的

寄生功率.Choi等[8]用Star-CD对质子交换膜燃

料电池进行了三维数值模拟,研究了不同蛇形流

道高度和宽度对质子交换膜燃料电池性能的影

响.以上研究都是通过对实验数据的统计与分析

在其中找到燃料电池流道的最优几何尺寸或形

状.Zeng等[9]以质子交换膜燃料电池的净功率为

其性能的评价标准,用三维数值模拟和遗传算法

找到了梯形流道横截面的最优几何参数.Yang
等[10]用COMSOL对质子交换膜燃料电池进行了

二维数值模拟,通过遗传算法找到质子交换膜燃

料电池的最佳流道宽、流道高和岸宽.但是在上述

两者的工作中遗传算法使用的适应度函数值是通

过数值模拟直接得到的,计算时间成本太高.
本文应用一个三维两项的质子交换膜燃料电

池数学模型对单条直流道质子交换膜燃料电池进

行数值模拟,并将仿真结果与实验数据进行对比

验证.基于这个质子交换膜燃料电池的数学模型,
选取质子交换膜燃料电池净功率为优化的目标函

数,构建代理模型(一种可以根据少量数值模拟结

果得到设计变量与目标函数之间关系的模型),用
遗传算法找到全局最优的质子交换膜燃料电池几

何尺寸.

1 数值模型

质子交换膜燃料电池的模型是基于CFD技

术构建的,因此模型中的电化学反应方程可以通



过数值计算的方法求解.因为本文主要目的不是

对质子交换膜燃料电池数学模型的改进,而是优

化质子交换膜燃料电池流道尺寸,所以本文中使

用的模型是基于商业软件 ANSYSFLUENT燃

料电池模块手册[11],且在表1中列出了材料的属

性和数值模拟的边界条件.

表1 材料属性和操作条件

Tab.1 Materialpropertiesandoperatingconditions

模型参数 数值 参考文献

阳极扩散层黏性阻力/m-2 1×1012 [12]

阴极扩散层黏性阻力/m-2 3.86×1012 [12]

阳极浓度系数 0.5 [12]

阴极浓度系数 1.0 [12]

阳极转移系数 1.0 [12]

阴极转移系数 1.0 [12]

阳极操作压力/Pa 1.01×105 [13]

阴极操作压力/Pa 1.01×105 [13]

操作温度/℃ 70 [13]

阴极和阳极的入口温度/℃ 70 [13]

反应气体的相对湿度/% 100 [13]

阳极化学计量比 3.0 [13]

阴极化学计量比 3.0 [13]

扩散层孔隙率 0.4 [14]

氧气的参考浓度/(mol·m-3) 3.39 [15]

氢气的参考浓度/(mol·m-3) 56.4 [15]

扩散层接触角/(°) 120 [15]

催化层接触角/(°) 95 [15]

阳极参考体交换电流密度/(A·m-3) 5.4×1010 假设

阴极参考体交换电流密度/(A·m-3) 1.9×105 假设

1.1 控制方程

包括质量守恒、动量守恒和能量守恒的三维

流体流动和热传输物理现象以 Navier-Stokes方

程的形式呈现和计算求解[12]:

∂
∂t∫ρϕdV+∮ρϕVdA=∮Γϕ ÑϕdA+∫SϕdV

(1)
方程(1)左边是瞬态项与对流传输项的和,右

边是扩散项与源项的和.其中ϕ是运输量(能量、
动量),t是时间,A 是表面积,V 是体积,Γ是扩散

系数,S是源项.
计算求解式(2)和(3)两个电势方程,一个用

于固体内电子的转移,另一个则是用于质子交换

膜内质子的转移:
Ñ·(σsolÑϕsol)+Rsol=0 (2)

Ñ·(σmemÑϕmem)+Rmem=0 (3)
式中:σ是电导率,ϕ是电势,R 是体转移电流.

催化 层 内 的 体 转 移 电 流 是 通 过 Butler-
Volmer方程计算求解的:

Ran=ζanjrefan (
cH2
crefH2

)
γan

[exp(αanFRTηan)-

exp(-αcatFRTηan) ] (4)

Rcat=ζcatjrefcat(
cO2
crefO2

)
γcat

[-exp(αanFRTηcat)+

exp(-αcatFRTηcat) ] (5)

式中:jref是单位活化面积上的参考交换电流密度

(A·m-2),ζ是比活化面积(m-1),c、cref是局部

物质的量浓度和浓度参考值(kmol·m-3),γ是

浓度 系 数,α 是 转 移 系 数,F 是 法 拉 第 常 数

(9.65×107C·kmol-1).η是阴极或阳极的活化

损失,可由式(6)和(7)计算:

ηan=ϕsol-ϕmem (6)

ηcat=ϕsol-ϕmem-Voc (7)
其中Voc是阴极侧的开路电压.

质量守恒方程中,氢气、氧气和水3种化学物

质的源项:

SH2=-
MH2

2FRan<0 (8)

SO2=-
MO2

4FRcat<0 (9)

SH2O=
MH2O

2FRcat>0 (10)

式中:S是各物质的源项(kg·m-3·s-1),M 是

各物质的分子质量(kg·kmol-1).
阴极和阳极催化层中产生的电流是相同的,

都可由下面的电流守恒方程表示:

∫anRandV=∫catRcatdV (11)

不可逆过程中不是所有的化学能都可以转化

为电能,总热能的源项:

Sh=hreact-Ran,catηan,cat+I2Rohm+hl (12)
式中:hreact是 由 于 电 化 学 反 应 导 致 的 净 焓 变

(J·s-1),Ran,catηan,cat是阳极或阴极催化层中体转

移电流与过电势的乘积,I是电流,Rohm是导体的

欧姆电阻,hl是水的相变导致的焓变.
质子交换膜燃料电池内部液态水的形成和运

输由基于液态水的体积分数(s)或水的饱和度的

守恒方程控制.
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∂
∂t
(ερls)+Ñ·(ρlvls)=rw (13)

式中:ε是孔隙率,ρl是液体密度,vl 是液体速度,

rw 是凝结速率.

rw=Crmax( [(1-s)pwv-psat
RT MH2O ],[-sρl])

(14)
式中:Cr 是凝结速率常数,pwv是水蒸气的压力,

psat是水的饱和蒸气压.在多孔介质中,毛细管扩

散项用来替代方程(13)中的对流项:

∂
∂t
(ερls)+Ñ· (ρlKs

3

μl
dpc
ds

Ñs)=rw (15)

式中:K 是绝对渗透率(m-2),μl是液态水的动力

黏度(Pa·s),pc 是毛细压力(Pa),由Leverett方

程计算:

pc=

σtcosθc
(K/ε)0.5

(1.417(1-s)-

2.12(1-s)2+1.263(1-s)3);θc<90°
σtcosθc
(K/ε)0.5

(1.417s-2.12s2+

1.263s3); θc>90°

ì

î

í

ï
ï
ï
ï

ï
ï
ïï

(16)
式中:σt是表面张力(N·m-1),θc 是接触角度.
1.2 网格无关性验证

根据燃料电池各个组成部分的作用,试用了

355680、592800和889200这3个依次增长的网

格数量对单直流道质子交换膜燃料电池几何模型

进行划分,通过三维数值模拟计算得到在0.75V
电压时不同网格数量下对应的质子交换膜燃料电

池的电流密度.由表2可知355680和889200网

格数量对应的电流密度的值相差小于3×10-4

A·cm-2.为了节省数值模拟的计算时间,选用

355680的网格数量划分几何模型.

表2 网格数量与电流密度

Tab.2 Gridnumbersandcurrentdensity

网格数量 电流密度/(A·cm-2)

355680 0.34569

592800 0.34576

889200 0.34592

1.3 模型验证

图1中对比了在70℃操作条件下实验数据

和数值模拟的结果,实验数据源自文献[13],数值

模拟应用的几何参数(本文中应用的基本模型)如
表3所示.由图1可知实验数据与数值模拟结果

的匹配程度很高,证明该数值模拟结果准确可靠.

图1 数值模拟和实验的极化曲线对比

Fig.1 Polarizationcurvecomparisonofnumerical
simulationandexperiment

表3 几何参数

Tab.3 Geometricparameters

流道

长/m

流道

高/m

流道

宽/m

岸宽/

m

膜厚

度/m

扩散层

厚度/m

催化层

厚度/m

0.1 1×10-3 1×10-3 1×10-3 1×10-4 2×10-4 1×10-5

2 流道优化

如图2(a)所示,质子交换膜燃料电池由双极

板、流道、扩散层(GDL)、催化层和质子交换膜组

成.为了优化质子交换膜燃料电池的流道几何尺

寸,选取了流道宽、流道高和岸宽作为优化的设计

变量,分别记为A、B 和C(如图2(b)所示).

(a)电池结构
 

(b)电池截面

图2 质子交换膜燃料电池结构和截面示意图

Fig.2 Thediagramoftheprotonexchangemembrane
fuelcell'sstructureandcross-sectionalview

2.1 优化方法

一般在研究过程中人们选用质子交换膜燃料

电池的极化曲线来评价一个质子交换膜燃料电池
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的性能.在优化质子交换膜燃料电池时,一般会选

择特定电压和操作条件下质子交换膜燃料电池的

电流密度作为优化问题的目标函数,当电流密度

达到最大值时,便认为其性能最佳.然而质子交换

膜燃料电池在工作中除了产生电能外,还会有一

部分能量由于空气压缩机的存在而被消耗.因此,
本文选用的目标函数为特定电压和操作条件下质

子交换膜燃料电池的净功率,即质子交换膜燃料

电池输出的功率减去空气压缩机的消耗功率,优
化问题如式(17)所示.

   find x(A B C)

max Enet(atfixedU,T)

s.t. 0.5≤A≤1.5
0.5≤B≤1.5
A+C=2 (17)

式中:x是设计变量的向量表达形式,U、T 分别是

操作电压(根据文献[10]取为0.5V)和操作温

度,Enet是质子交换膜燃料电池的净功率.
Enet=Eoutput-Epump (18)

Eoutput=UI (19)

Epump=
mairCpT
ηpump ( ( pinpamb )

k-1
k
-1) (20)

式中:Eoutput是输出功率,Epump是质子交换膜燃料

电池所使用的空气压缩机的功率,Cp 是空气的比

热容,T 是空气的热力学温度,ηpump是空气压缩机

的效率,pin是质子交换膜燃料电池阴极侧的进气

压力,pamb是 环 境 压 力,k 是 值 为 0.286 的 常

数[16].
2.2 优化设计过程

质子交换膜燃料电池流道几何尺寸的优化设

计过程如下:
(1)选取质子交换膜燃料电池流道优化的设

计变量,确定变量的取值范围和优化问题的目标

函数;
(2)用拉丁超立方实验设计(一种分层抽样方

法,可以使样本点在空间的分布更加均匀)选取样

本点,对不同流道尺寸的质子交换膜燃料电池进

行数值模拟;
(3)用数值模拟的结果构建 Kriging代理模

型并确定其精度;
(4)用遗传算法找到质子交换膜燃料电池流

道几何尺寸的最优值;
(5)用优化得到的流道尺寸进行建模和数值

模拟,检验其性能是否得到提升.

2.3 Kriging代理模型

Kriging代理模型是一种插值模型,可以通过

某一点周围其他点的信息线性组合对该点的响应

值进行预测.Kriging代理模型由线性和随机两部

分组成[17]:

y(x)=f(x)+z(x) (21)
式中:y(x)是待预测点的响应值,f(x)是多项式,

z(x)是服从正态分布的误差,具有以下性质:

E[z(x)]=0 (22)

Var[z(x)]=σ2 (23)

Cov[z(xi),z(xj)]=σ2R(θ,xi,xj) (24)

R(θ,xi,xj)=exp[-∑
n

l=1
θl xl

i-xl
j
2 ] (25)

式中:R(θ,xi,xj)为任意两个训练点的相关函数,
本文中高斯函数为训练点之间的相关函数.θl 为

待估计的相关系数,表示变量之间的相关性.
xl

i-xl
j 表示的是样本点xi、xj 中第l个分量之

间的距离.相关函数选定之后可以求出待预测点

xnew处的函数响应值y(xnew):

y(xnew)=f(xnew)Tβ+rTR-1(y-Fβ)(26)
式中:r=(R(θ,xnew,x1) R(θ,xnew,x2) … 
R(θ,xnew,xn))T,表示一个预测点xnew与n个样本

点的空间相关性;y是一组响应值;F 是一个包含

多项式的矩阵.

β=(FTR-1F)-1FTR-1y (27)
通过求响应值的最大似然估计可以求得:

σ 2=1n
(y-Fβ)TR-1(y-Fβ) (28)

θ通过如下的优化问题可以求出:

max -n
2ln
(2πσ2)-12ln

(R )

s.t. θ>0
(29)

本文中应用的Kriging代理模型是在商业软

件 Matlab中建立并运行的.
2.4 Kriging代理模型结果

通过拉丁超立方实验设计选取了38组训练

点和10组测试点,对实验设计得到不同流道尺寸

的质子交换膜燃料电池进行数值模拟,应用数值

模拟的结果以质子交换膜燃料电池的净功率为目

标函数建立Kriging代理模型.图3为Kriging代

理模型的质子交换膜燃料电池的净功率曲面图,
模型精度很高,决定系数R2 为0.9889.从图中

可以知道,关于流道宽和流道高的 Kriging代理

模型曲面过渡平滑,随着流道宽度的增加电池净
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功率逐渐增大,而流道高对电池净功率的影响较

小.

图3 Kriging代理模型结果

Fig.3 TheresultoftheKrigingsurrogatemodel

3 流道优化结果和讨论

3.1 优化结果

优化后流道的几何模型如图4所示,流道的

宽和高分别为1.5和0.69mm,岸宽为0.5mm.
优化后质子交换膜燃料电池的输出功率和空气压

缩机的消耗功率分别为1.174和0.00384W,而
原质子交换膜燃料电池的输出功率和空气压缩机

的消耗功率分别为0.956和0.00326W.优化后

质子交换膜燃料电池的空气压缩机消耗功率增长

了17.791%,而输出功率则增长了22.803%,因
此可以知道优化后的质子交换膜燃料电池的净功

率得到了提高.

图4 最优的流道几何模型

Fig.4 Thegeometrymodeloftheoptimalflowchannel

3.2 讨 论

图5显示了优化前后质子交换膜燃料电池阴

极流道内X-Z平面上的压力分布(几何模型在Y
方向与X 方向上的长度比是0.4),由图可知优化

后质子交换膜燃料电池进出口之间的压降有明显

提升,从而造成了更多的能量损耗.
质子交换膜燃料电池的性能受阴极侧扩散层

中氧气浓度的影响,图6显示了优化前后质子交

换膜燃料电池阴极扩散层内 X-Y 平面上氧气浓

度分布情况(几何模型在Y 方向与X 方向上的长

度比是0.4),由图可知优化后质子交换膜燃料电

       

图5 基本模型和最优模型在阴极流道内

X-Z平面上的压力分布

Fig.5 PressuredistributionsontheX-Zplanein

cathodechannelforbasicmodelandoptimal

model

图6 基本模型和最优模型在阴极侧 GDL
内X-Y 平面上的氧气浓度分布

Fig.6 Oxygenconcentrationdistributionsonthe

X-YplaneincathodeGDLforbasicmodel

andoptimalmodel

池阴极侧扩散层的氧气浓度更高,这可能是因为

优化后的质子交换膜燃料电池的阴极流道内的压

降更大,从而使阴极流道内的氧气更充分地向扩

散层扩散.优化前后的质子交换膜燃料电池阴极

侧扩散层中氧气浓度的平均值分别为1.174和

2.281mol/m3,这说明优化后的质子交换膜燃料

电池中有更多的氧气参加反应,质子交换膜燃料

电池内部的反应更加充分,因此电池输出功率得

到提高.
图7显示优化前后的质子交换膜燃料电池质

子交换膜内X-Y 平面上交换电流密度分布(几何

模型在Y 方向与X 方向上的长度比是0.4),由
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图可知优化后的质子交换膜燃料电池的平均电流

密度高于原质子交换膜燃料电池的平均电流密

度.

图7 基本模型和最优模型在阴极流道内X-
Y 平面上的电流密度分布

Fig.7 Currentdensity distributionsonthe X-Y
planeincathodechannelforbasicmodeland
optimalmodel

图8是优化前后质子交换膜燃料电池的极化

曲线对比图.从图中可看到两条极化曲线在电压

0.7V以前基本重合,而随着电压的不断降低,优
化后质子交换膜燃料电池的极化曲线则一直在原

质子交换膜燃料电池极化曲线的上方,即在较低

的操作电压时,优化后的质子交换膜燃料电池具

有更好的性能.

图8 基本模型和最优模型的极化曲线对比

Fig.8 Polarizationcurvecomparisonofbasicmodeland
optimalmodel

4 结 论

(1)通过选择合适的质子交换膜燃料电池的

模型参数,使质子交换膜燃料电池模型数值模拟

结果与实验数据匹配.

(2)根据流道宽、流道高和岸宽3个设计变量

建立质子交换膜燃料电池净功率的Kriging代理

模型对未知几何尺寸的质子交换膜燃料电池净功

率做出预测,本文中应用的模型精度很高,R2 为

0.9889.
(3)通过优化算法以质子交换膜燃料电池的

净功率为目标函数找到最优的流道宽、流道高和

岸宽,分别为1.5、0.69和0.5mm.最优的流道

为向催化层扩散的反应气体提供了更高的压力,
最优的质子交换膜燃料电池与原质子交换膜燃料

电 池 相 比 空 气 压 缩 机 的 消 耗 功 率 增 长 了

17.791%,输出功率增长了22.803%.
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Optimizationofstraightflowchannelforproton
exchangemembranefuelcellbasedonsurrogatemodel

CHEN Chao1, WANG Shuo1, LAN Haibing1, YANG Linlin2, WU Si2, SONG Xueguan*1

(1.SchoolofMechanicalEngineering,DalianUniversityofTechnology,Dalian116024,China;

2.NationalLaboratoryforCleanEnergy,DalianInstituteofChemicalPhysics,ChineseAcademyofScience,

Dalian116023,China)

Abstract:Aprotonexchangemembranefuelcell(PEMFC)isadevicethatcanconvertchemical
energystoredinfuelsintoelectricity.Threegeometryparameterswhicharechannelwidth,channel
heightandribwidthareoptimizedapplyingKrigingsurrogatemodelandgeneticalgorithm.Thenet
powerofthePEMFCisselectedastheobjectivefunctiontoevaluatethefuelcell'sperformance.The
simulationisimplementedusingthecommercialsoftwareANSYSFLUENT.Thepressureintheflow
channeloftheoptimizedPEMFCishigher,enablingmorereactanttoparticipateintheelectrochemical
reaction,sotheperformanceoftheoptimizedPEMFCisimproved.

Keywords:protonexchangemembranefuelcell(PEMFC);numericalsimulation;Krigingsurrogate
model;geneticalgorithm
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