
UNIVERSIDADE FEDERAL DE SÃO CARLOS 

CENTRO DE CIÊNCIAS EXATAS E TECNOLOGIA 

PROGRAMA DE PÓS-GRADUAÇÃO EM ENGENHARIA QUÍMICA 

 

 

 

 

LEONARDO KENJI KOMAY MAIA 

 

 

 

 

 

 

MODELAGEM E SIMULAÇÃO DE CÉLULAS A COMBUSTÍVEL DE 

ETANOL DIRETO 

 

 

 

 

 

 

 

 

SÃO CARLOS – SP 

2016 



LEONARDO KENJI KOMAY MAIA 

 

 

 

 

 

 

MODELAGEM E SIMULAÇÃO DE CÉLULAS A COMBUSTÍVEL 

DE ETANOL DIRETO 

 

 

 

 

 

 Dissertação submetida ao Programa de 

Pós-Graduação em Engenharia Química 

da Universidade Federal de São Carlos 

como requisito parcial para obtenção do 

Título de Mestre em Engenharia Química 

 

Orientador: Prof. Dr. Ruy de Sousa Junior 

 

 

 

 

 

São Carlos - SP 

2016 



Ficha catalográfica elaborada pelo DePT da Biblioteca Comunitária UFSCar 
 Processamento Técnico 

com os dados fornecidos pelo(a) autor(a)

M217m
Maia, Leonardo Kenji Komay
   Modelagem e simulação de células a combustível de
etanol direto / Leonardo Kenji Komay Maia. -- São
Carlos : UFSCar, 2016.
   93 p.

   Dissertação (Mestrado) -- Universidade Federal de
São Carlos, 2016.

   1. Célula a combustível a etanol direto. 2.
Modelagem matemática. 3. CFD. 4. Simulação. 5.
Eletrooxidação. I. Título.





 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

“Knowing how to think empowers you far beyond 

those who know only what to think.” 

- Neil deGrasse Tyson 

 



AGRADECIMENTOS 

 

À minha família, pelo inextinguível apoio em mais uma etapa desta longa e 

nomádica jornada. 

Ao meu orientador, prof. Dr. Ruy de Sousa Junior, pela paciência nas numerosas e 

produtivas reuniões desde os primeiros passos deste trabalho, pela oportunidade e pela 

disposição para dividir seus conhecimentos. 

À minha companheira, Mariana, pelo eterno apoio na forma de afeto, amizade e 

carinho, imunes à distância. 

Ao Quarteto, pela camaradagem que se mantém desde os dourados anos da 

graduação. 

Aos amigos Henrique e Leandro, pela amizade e companheirismo de longa data. 

Ao Conselho Nacional de Desenvolvimento Científico e Tecnológico (CNPq) 

pelo apoio financeiro. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Modelagem e simulação de Células a Combustível de Etanol Direto 

 

RESUMO 

Dois modelos matemáticos de células a combustível de etanol direto (DEFCs), 

considerando tanto o comportamento ideal (oxidação completa do etanol) quanto o realístico 

(oxidação parcial, com formação de subprodutos) foram implementados em geometrias 3D, 

adaptados de SOUSA et al. (2008), utilizando o software ANSYS CFX. O modelo realístico 

leva em consideração a oxidação parcial devido à dificuldade na quebra da ligação C-C do 

etanol em catalisadores mistos de Pt, levando à formação de acetaldeído e ácido acético como 

subprodutos através de um mecanismo de adsorção dissociativa na superfície catalítica. Alguns 

dos parâmetros foram reajustados dos seus valores originais ao ser empregada uma maior 

precisão numérica no método de solução do sistema de equações das frações de cobertura. 

Foram adotadas as hipóteses de escoamento laminar, estado estacionário, condições isotérmicas 

e materiais porosos isotrópicos e homogêneos. Através da análise de perfis de velocidade, 

pressão e concentração na célula, foram investigadas diferentes geometrias dos canais de 

escoamento: serpentina, dupla serpentina, paralelo, interdigitado e grade. Resultados mostraram 

que, dentre as geometrias avaliadas, a célula contendo a geometria interdigitada apresentou 

melhor desempenho nos dois modelos empregados. O desempenho foi determinado pelos 

valores de densidade de corrente obtidos entre 0 e 0,5 V do sobrepotencial anódico. 

Adicionalmente, foram realizadas avaliação qualitativa da distribuição de temperatura através 

do modelo ideal e testes com diferentes velocidades de entrada. Resultados apontaram remoção 

de calor mais eficiente nas geometrias dupla-serpentina e serpentina. 

Palavras-chave: célula a combustível a etanol direto, modelagem matemática, CFD, simulação, 

eletrooxidação, etanol. 

 

 

 

 

 

 

 

 



Modeling and simulation of Direct Ethanol Fuel Cells 

 

ABSTRACT 

Two mathematical models of a Direct Ethanol Fuel Cell (DEFC) considering both an 

ideal (complete ethanol oxidation) and a realistic behavior (partial oxidation with by-products) 

were implemented in 3D geometries, adapted from SOUSA et al. (2008), using ANSYS CFX. 

The ideal model considers the cleavage of the C-C bond in the ethanol molecule, leading to a 

complete oxidation with CO2 and water as products, whereas the realistic model leads to 

partially oxidized products (acetic acid and acetaldehyde) through a dissociative adsorption 

mechanism on the catalyst surface. Kinetic parameters of the realistic model were readjusted 

from the original work (SOUSA et al., 2008) by experimental data fitting in order to calculate 

surface coverages of the adsorbed species. Model assumptions are: laminar flow, steady-state, 

isothermal, homogeneous and isotropic porous materials. Analysis of velocity, pressure and 

concentration profiles were performed in five different anode flow designs: serpentine, double 

serpentine, parallel, interdigitated and spot. Results have shown that, within the anode flow 

designs evaluated, the DEFC containing the interdigitated design presented a better 

performance, measured by the current density vs. cell potential curve. Cell performance was 

evaluated between anode overpotentials of 0 to 0,5 V. Different inlet velocities were tested to 

assess how the solution permeates through the porous layers. A qualitative analysis was also 

performed with a non-isothermal ideal DEFC model to investigate how each anode flow design 

contributes to heat removal in the fuel cell. Results showed that heat was better removed in the 

double serpentine and serpentine anode flow designs. 

Keywords: direct ethanol fuel cell, mathematical modelling, CFD, simulation. 
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1. Introdução 

1.1. Células a combustível 

O conceito de células a combustível está consolidado há mais de um século, tendo a 

primeira célula a combustível com aplicações práticas sido desenvolvida por William W. 

Jacques, em 1896. Trata-se de um dispositivo que converte a energia química de um 

combustível diretamente em eletricidade através de reações eletroquímicas. É necessário a 

alimentação contínua de um combustível e um agente oxidante para que a célula a combustível 

opere. O principal combustível utilizado é o hidrogênio. Atualmente, células a combustível são 

utilizadas em diversos setores, presentes em carros, aviões, caminhões, ônibus, trens. Devido à 

sua versatilidade, podem também ser aplicadas a dispositivos eletrônicos portáteis, como 

celulares e laptops. Em larga escala, podem ser utilizadas para geração de energia elétrica para 

estabelecimentos tais como hospitais, delegacias ou bancos. (ANDÚJAR e SEGURA, 2009)  

A crescente disponibilidade do hidrogênio através do processo de reforma catalítica de 

gás natural promoveu o rápido crescimento do interesse por células a combustível, consolidando 

um rentável mercado que atingiu a marca de U$ 2,2 bilhões em receitas em 2014 (Fuel Cell 

Market Technologies Report, 2014). Apesar de células a combustível de membrana polimérica 

(PEMFCs) serem um dos tipos de células a combustível mais promissores, outros designs 

também comercialmente viáveis merecem menção, tais como: célula a combustível de ácido 

fosfórico (PAFC), célula a combustível de carbonato fundido (MCFC) e a célula combustível de 

óxido sólido (SOFC). Cada uma dessas células apresenta condições operacionais e capacidade 

de geração de energia distintas, tornando-as adequadas para diversas aplicações. 

Uma alternativa às células de hidrogênio são células a combustível de álcool direto, 

devido a vantagens como menor custo de armazenamento do combustível (líquido vs. gás) e 

maior disponibilidade do combustível em certas localidades. Neste trabalho, um tipo promissor 

de DAFC foi estudado: a célula a combustível de etanol direto. A maior densidade energética do 

etanol (8,0 kWh kg-1) comparado ao metanol (6,0 kWh kg-1), maior disponibilidade e menos 

toxicidade são alguns fatores que tornam as DEFCs mais atraentes. 

A literatura científica para células a combustível a álcool direto é composta em sua 

maioria por trabalhos sobre células a combustível de metanol, dada sua maior disponibilidade 

pela possibilidade de obtenção através de diversas fontes (gás natural, carvão e biomassa), 

tornando-o alvo de maior interesse econômico em alguns países, comparado ao etanol. No 

Brasil, no entanto, a grande disponibilidade do etanol oriundo da cana-de-açúcar, sua menor 

toxicidade e o fato de seu preço não depender das variações do mercado do petróleo torna-o 

particularmente atrativo comparado ao metanol. 
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Os fenômenos que ocorrem numa DEFC devem ser compreendidos de modo a viabilizar, 

em última análise, sua produção e comercialização em larga escala. Estudos recentes 

(KAMARUDIN et al., 2013; ABDULLAH et al., 2014) mencionam que investigações de 

DEFCs ainda estão na fase de pesquisa e desenvolvimento, indicando a importância de estudos 

mais detalhados para superar os desafios de sua viabilização. 

Neste trabalho, será feito um estudo de células a combustível de etanol direto através de 

modelos matemáticos. Mais especificamente, será estudada a influência que diferentes 

estruturas dos canais de escoamento têm na permeação do combustível através das camadas 

porosas da célula. A permeação do combustível é característica importante para o desempenho 

da célula a combustível, uma vez que o combustível precisa chegar até o catalisador, onde as 

reações eletroquímicas ocorrem. 

2. Revisão bibliográfica 

A estrutura básica de uma célula a combustível pode ser dividida em: 

- Ânodo: onde o catalisador oxida o combustível; 

- Cátodo: onde ocorre a redução do oxidante, também por via catalítica; 

- Eletrólito: substância que permite a troca de íons entre ânodo e cátodo; 

Estes elementos podem ser vistos na Figura 1, que ilustra o funcionamento de uma célula 

a combustível de membrana polimérica (PEMFC). Nesse caso, o combustível é o hidrogênio, 

que oxida no ânodo, gerando elétrons e prótons. Prótons são então transferidos através do 

eletrólito até o cátodo, onde a redução do oxigênio ocorre. O fluxo de elétrons acontece do 

ânodo para o cátodo através de um circuito externo, produzindo corrente continua. 
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Figura 1 - Estrutura e funcionamento de uma PEMFC. 

Parte importante da estrutura de uma PEMFC é o MEA (conjunto eletrodo-membrana), 

que é composto pelo eletrólito e os respectivos eletrodos, organizados num arranjo 

“empilhado”. O material ou substância usada como eletrólito varia dependendo do tipo de célula 

a combustível. Em PEMFCs, o eletrólito é composto de uma membrana polimérica 

semipermeável capaz de conduzir prótons na presença de água. Dentre os materiais utilizados 

em eletrólitos poliméricos sólidos tem destaque o Nafion, um fluoropolímero-copolímero 

baseado em tetrafluoroetileno descoberto na década de 60. Este material tornou-se atrativo por 

características como: alta condutividade protônica, resistência a ataques químicos, 

permeabilidade seletiva à água, entre outros. Membranas de Nafion são utilizadas também em 

células a combustível a álcool direto, mencionadas posteriormente.  

2.1. Cinética eletroquímica 

No instante inicial do contato entre um eletrodo e um eletrólito, não há a presença de 

fenômenos eletroquímicos devido à ausência de corrente elétrica. A presença da chamada dupla 

camada elétrica leva ao aparecimento de uma diferença de potencial na interface, gerando um 

campo elétrico. A partir desse momento, a barreira energética requerida para um íon reagir 

ganha uma contribuição extra, proporcional à diferença de potencial na interface. Esta 

contribuição é apresentada na Equação 1, onde 𝛥𝐺𝑐
0∗ é a energia livre de Gibbs padrão (campo 

elétrico nulo), e 𝛽𝐹Δ𝜙 representa a contribuição elétrica para a energia de ativação efetiva, onde 

β é uma constante denominada coeficiente de simetria ou transferência e F a constante de 

Faraday. (KORYTA et al., 1993) 

𝛥𝐺0∗ = 𝛥𝐺𝑐
0∗ + 𝛽𝐹Δ𝜙 (1) 
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Na presença de um campo elétrico, a velocidade de reação pode então ser descrita, para 

uma reação de redução 𝐴+ + 𝑒− → 𝐵 e de oxidação 𝐵 → 𝐴+ + 𝑒−, pelas Equação 2 e 3. 

𝑣𝑟 = 𝑘𝑐
⃗⃗⃗⃗ 𝐶𝐴+ exp(−

𝛥𝐺0∗

𝑅𝑇
)exp (−

𝛽𝐹𝛥𝜙

𝑅𝑇
) (2) 

  

𝑣𝑜 = 𝑘𝑐
⃖⃗⃗⃗⃗𝐶𝐵 exp(−

𝛥𝐺0∗

𝑅𝑇
)exp [

(1 − 𝛽)𝐹𝛥𝜙

𝑅𝑇
] (3) 

 

2.1.1. Sobrepotencial anódico 

Na condição de equilíbrio, a reação eletroquímica responsável pela formação da dupla 

camada dá-se tanto no sentido da oxidação quanto da redução com a mesma velocidade, 

quantificada pela densidade de corrente de troca, j0, e estabelece-se um potencial de equilíbrio 

Δ𝜙𝑒. 

O chamado sobrepotencial de ativação é a medida do efeito de polarização nos eletrodos. 

Sistemas eletroquímicos fora do equilíbrio, ou seja, quando ocorre a passagem de corrente 

elétrica, tem os potenciais de seus eletrodos alterados. Esta alteração é denominada polarização, 

e a diferença deste potencial para o potencial de equilíbrio é o chamado sobrepotencial, como 

ilustrado na Equação 4. 

𝜂 = Δ𝜙 − Δ𝜙𝑒 (4) 

 

Demais causas da polarização em células a combustível são: 

- Polarização por quedas ôhmicas: perdas por resistência a passagem de íons no 

eletrólito; 

- Polarização por transporte de massa: decorrente do esgotamento dos reagentes nas 

regiões onde ocorrem as reações, geralmente por conta de correntes elevadas ou de 

baixa concentração de alimentação. 

- Polarização por potencial misto: reações “parasitas”, decorrentes, por exemplo, do 

fenômeno de crossover, onde o etanol atinge o cátodo e promove reações 

indesejadas. 

 

De modo a obter uma expressão para a densidade de corrente na condição de não-

equilíbrio, é possível partir das Equações 2 e 3 apresentadas na Seção 2.1. Ao multiplicá-las 

pela constante de Faraday, obtemos uma expressão para a densidade de corrente. Pode-se, 



19 

 

então, expressar o potencial em termos do sobrepotencial e do potencial de equilíbrio, dado pela 

Equação 4. Finalmente, obtém-se uma expressão em termos da densidade de corrente de troca 

j0 e do sobrepotencial η. A equação resultante (Equação 5) é denominada equação de Butler-

Volmer, uma das mais fundamentais equações da cinética eletroquímica (KORYTA et al., 

1993). 

𝑗 = 𝑗0 [exp(
(1 − 𝛽)𝐹𝜂

𝑅𝑇
) − exp (−

𝛽𝐹𝜂

𝑅𝑇
)] (5) 

 

Linearizando a equação de Butler-Volmer, é possível expressar o sobrepotencial em 

função da densidade de corrente j, pela chamada equação de Tafel (Equação 6), onde a e b são 

coeficientes que variam de acordo com a situação experimental. A equação de Tafel auxilia na 

interpretação dos resultados de polarização controlados pela cinética de transferência de carga. 

A Tabela 1 apresenta os valores de a e b para situações afastadas do equilíbrio nas 

direções anódica e catódica. 

𝜂 = 𝑎 + 𝑏 ln 𝑗 (6) 

 

Tabela 1 - Valores dos coeficientes linear e angular da equação de Tafel. 

 a b 

Processos catódicos (η << 0) 
𝑅𝑇

𝛽𝐹
ln 𝑗0 −

𝑅𝑇

𝛽𝐹
 

Processos anódicos (η >> 0) −
𝑅𝑇

(1 − 𝛽)𝐹
ln 𝑗0 

𝑅𝑇

(1 − 𝛽)𝐹
 

 

O plote dos dados experimentais do logaritmo da densidade de corrente vs. 

sobrepotencial, conhecido como curva de polarização ou plote de Tafel, é utilizado para 

determinar os parâmetros j0 e β inerentes a um determinado processo. TAKAHASHI et al. 

(2014) investigaram a atividade de dois catalisadores de Pt na oxidação do etanol numa célula a 

combustível alcalina de etanol (DAEFC). A Figura 2 apresenta as curvas de polarização obtidas 

com os dados experimentais, de onde é possível determinar os parâmetros de cada catalisador e 

avaliar seu desempenho na oxidação do etanol. 

 



20 

 

 

Figura 2 - Curvas de polarização para os dois catalisadores avaliados por TAKAHASHI et al (2014). 

 

2.2. Células a combustível a etanol direto (DEFCs) 

Uma categoria promissora de células a combustível são as células a combustível a álcool 

direto (DAFCs). Combustíveis comumente utilizados em DAFCs são: metanol, etanol, 

etilenoglicol e 2-propanol (KAMARUDIN et al., 2013). O uso de alcoóis como transportadores 

de hidrogênio apresenta vantagens, como transporte e armazenamento, comparado com 

hidrogênio puro. Além disso, álcoois possuem densidades de energia por unidade de massa 

relativamente altas (6,1 e 8,0 kWh.kg-1 para metanol e etanol, respectivamente) (ROUSSEAU et 

al., 2006). Diversos estudos têm focado nas células a combustível a metanol direto, mas 

algumas desvantagens foram encontradas, como cinética lenta na oxidação do metanol, 

crossover através do eletrólito e envenenamento no ânodo por intermediários adsorvidos 

(principalmente CO). 

Apesar do volume de publicações em torno de células a combustível a metanol direto 

(DMFCs) ser significativamente maior desde que DAFCs são estudadas, o número de trabalhos 

sobre células a etanol direto (DEFCs) tem aumentado nos últimos anos, como ilustra a Figura 3. 

Devido a essa grande discrepância, mas ao mesmo tempo à similaridade entre os dois tipos de 

células a combustível, alguns trabalhos sobre DMFCs serão também apresentados nesta revisão. 
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Figura 3 - Número de publicações de artigos científicos sobre DMFCs e DEFCs. Fonte: ScienceDirect. 

KAMARUDIN et al. (2013), em sua extensa e completa revisão, argumenta que o etanol 

é uma boa alternativa para contornar alguns dos problemas encontrados no metanol, 

principalmente devido à sua baixa toxicidade, por ser um combustível renovável, e por sua 

superior densidade energética. A Figura 4 apresenta um fluxograma geral das reações numa 

DEFC ideal. Apesar de DEFCs apresentarem diversas vantagens quando comparadas a DMFCs, 

ainda há alguns desafios a serem superados. 

O fenômeno de crossover presente em células a metanol também é observado em DEFCs, 

porém, com menos intensidade, levando a um menor efeito negativo no desempenho da célula. 

A quebra da ligação C-C da molécula de etanol é outro desafio na eletrocatálise das DEFCs. A 

reação de oxidação do etanol (EOR) segue diferentes mecanismos, levando a produtos 

parcialmente oxidados, como o ácido acético e acetaldeído. No entanto, o principal objetivo do 

ponto de vista da eficiência da célula é a completa eletrooxidação do etanol, formando CO2 e 

água. 

 

Figura 4 - Fluxograma reacional de uma DEFC. (KAMARUDIN et al., 2013) 



22 

 

2.2.1. Crossover do etanol 

O fenômeno denominado crossover em células a combustível pode ser definido como a 

permeação de uma substância através da membrana de troca de prótons que separa ânodo e 

cátodo. Entre as DAFCs, a célula a combustível a etanol apresenta uma taxa relativamente baixa 

de crossover devido à sua baixa permeabilidade e lenta cinética de eletrooxidação no catalisador 

do cátodo, mas que ainda exige devida atenção. Alguns efeitos prejudiciais do crossover são: 

perda de potencial no cátodo, polarização no cátodo, envenenamento no catalisador do cátodo, 

perda de combustível. Todos esses efeitos levam à diminuição da eficiência da célula como um 

todo. (KAMARUDIN et al., 2013) 

ANDREADIS et al. (2006) estudou a influência do crossover no desempenho de uma 

DEFC. O estudo analisou a dependência das taxas de crossover com a concentração de etanol e 

a temperatura. Também mostrou que, apesar de operações em altas temperaturas contribuírem 

para um aumento no crossover, a eficiência da célula aumenta devido às maiores taxas de 

reação. HEYSIATTALAB et al. (2011) investigou a influência da concentração de alimentação 

na máxima densidade de corrente. Um aumento gradual na máxima densidade de corrente foi 

observado entre 0,125M e 0,5M, seguido de súbita redução quando a célula foi alimentada com 

1M de etanol. Uma possível explicação para esse comportamento é o aumento no crossover de 

etanol. Resultados similares foram encontrados por ASSUMPÇÃO et al. (2014), onde as 

concentrações das espécies foram medidas por espectroscopia no infravermelho por 

transformada de Fourier (FTIR). 

Diversas tentativas de mitigar os efeitos do crossover de etanol foram investigadas. XIN 

et al. (2005) compararam dois métodos de montagens de conjuntos eletrodo-membrana 

(membrane electrode assemblies, MEAs): o método convencional e o método por transferência 

de decalque. Resultados mostraram melhor desempenho nas células preparadas pelo método de 

transferência de decalque, apesar da maior taxa de crossover, devido ao melhor contato entre 

membrana e catalisador e maior utilização do catalisador. 

WAN e CHEN (2009) propuseram um ânodo composto para uma DEFC, aplicando uma 

fina camada de catalisador Pt-Sn diretamente na membrana através de um método chamado 

impregnação-redução (IR). Essa camada adicional agiria como um filtro reativo de etanol. 

Resultados mostraram que o crossover foi reduzido em até 17% com o ânodo composto 

proposto pelos autores. 

Uma membrana composta contendo nanopartículas inorgânicas (anatase) foi proposta e 

investigada por MATOS et al. (2014). Trabalhos anteriores reportaram que moléculas de álcool 
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permeiam principalmente através de agregados iônicos presentes nas membranas de Nafion®, o 

que levou à ideia de sintetizar nanopartículas inorgânicas nos agregados de forma a minimizar a 

difusão de álcool, criando uma membrana composta. Resultados mostraram um aumento no 

desempenho da célula, reduzindo a oxidação catódica do etanol, que é evidência da redução do 

efeito crossover. A condutividade protônica não foi significativamente alterada, mesmo em altas 

temperaturas de operação (100°C a 130°C). 

2.2.2. Cinética de eletrooxidação do etanol 

As taxas nas quais as reações de etanol ocorrem na célula tem forte influência no seu 

desempenho final. Um importante desafio a ser enfrentado pelas DEFCs é lidar com a cinética 

de eletrooxidação do etanol. Como reportado por SONG et al. (2007) a membrana Nafion®, tem 

sua condutividade protônica altamente dependente da quantidade de água presente na 

membrana. Consequentemente, temperaturas de operação devem ser inferiores a 100°C. No 

entanto, essa limitação afeta dramaticamente a máxima conversão possível do etanol através do 

mecanismo desejado, ou seja, o da oxidação completa para CO2 e água. A Figura 5 mostra a 

máxima conversão do etanol através de 3 diferentes mecanismos, como apresentado no trabalho 

de SONG et al. (2007). 

  

Figura 5 - Máxima conversão calculada para o etanol através de diferentes mecanismos, sob diferentes temperaturas. 

(SONG et al., 2007) 

Além da temperatura, outro fator que tem papel importante na eletrooxidação do etanol é 

a atividade catalítica. No mesmo trabalho, SONG et al. (2007) avaliaram o desempenho da 

célula a combustível com dois catalisadores anódicos diferentes: um contendo Pt/C (40% Pt em 
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peso) e um de PtSn/C (40% em peso de Pt/16% em peso de Sn). Resultados mostraram que o 

desempenho da DEFC com o catalisador de PtSn/C foi superior, também apresentando maior 

tensão em circuito aberto (OCV) ao longo de toda a faixa de temperatura avaliada (60 a 90°C). 

A atividade catalítica superior dos catalisadores de PtSn/C era esperada, uma vez que é 

abundantemente reportada na literatura. (KAMARUDIN  et al., 2013 e LAMY et al., 2004) 

HITMI et al. (1994) realizaram um detalhado estudo da eletro-oxidação do etanol em 

catalisadores de platina. Através dos resultados obtidos pelos autores e de investigações 

similares de outros pesquisadores, propuseram um provável mecanismo de reação baseado nas 

espécies químicas detectadas por espectroscopia de infravermelho e análise cromatográfica. No 

mecanismo proposto, ocorre a adsorção dissociativa do etanol, com a quebra de uma ligação C-

H e transferência de um elétron. A espécie adsorvida pode, então, seguir dois caminhos: sofrer 

dessorção na forma de acetaldeído, transferindo um elétron no processo, ou um segundo H pode 

ser eliminado por ataque nucleofílico de um oxigênio de H2O levando à formação de uma 

acetila adsorvido. A acetila, por sua vez, recebe um átomo de oxigênio de alguma espécie 

Pt(OH, OOH) adsorvida e dessorve na forma de ácido acético. A Figura 6 ilustra o mecanismo 

proposto pelos autores. 

 

Figura 6 - Mecanismo proposto por HITMI et al. (1994) para a electrooxidação do etanol em catalisadores de Pt. 

Coautora em SOUSA et al. (2008), Daniela M. dos Anjos realizou um extenso trabalho 

experimental sobre catalisadores empregados em DEFCs em seu Doutorado. Foram 

investigados catalisadores bi e trimetálicos de platina. Um dos objetivos foi verificar se a adição 

de outros metais, como Sn, Mo, W, Ru, Os e Ir favoreceria a eletrooxidação do etanol pela 

maior liberação de intermediários adsorvidos em potenciais mais baixos que quando utilizado o 

catalisador de Pt pura, como reportado na literatura. Os catalisadores foram preparados a partir 

de dois métodos: arco voltaico e método Pechini. 
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No método arco voltaico, as ligas bi e trimetálicas são obtidas pela fusão dos elementos 

puros através de arco voltaico gerado pela aplicação de alta tensão entre um eletrodo de 

tungstênio e uma base de cobre sob atmosfera rarefeita, podendo atingir temperaturas superiores 

a 3000°C. As ligas resultantes do processo são devidamente polidas até sua superfície atingir 

aspecto espelhado. Nesta superfície foram realizados os testes de caracterização dos 

catalisadores (composição química, características físicas e eletroquímicas). 

Já o método Pechini baseia-se na deposição dos metais na forma de filmes, ou como 

nanopartículas dispersas em carbono. Para a deposição de filmes, a primeira etapa do método 

consiste na preparação das chamadas resinas metálicas precursoras, que são preparadas através 

da dissolução de ácido cítrico em etilenoglicol a 60°C. Após a completa dissolução, aumenta-se 

a temperatura para 90°C e adiciona-se o sal metálico correspondente ao catalisador que se 

queira produzir. Os filmes são então aplicados a uma superfície de Ti de 2 cm² previamente 

tratada com ácido oxálico para promover melhor adesão do catalisador. Para os catalisadores 

feitos com nanopartículas dispersas em carbono, pó de carbono e resina metálica foram 

misturados de forma homogênea em suas devidas proporções e foram calcinados através de 

rampa de temperatura de 250°C a 400°C. 

As análises dos produtos da oxidação por HPLC e técnicas de espectroscopia de SPAIRS 

e SNIFTIR permitiram a autora propor um mecanismo de oxidação do etanol sobre a superfície 

dos catalisadores bi e tri-metálicos de Pt (Figura 7). 

 

Figura 7 - Mecanismo de oxidação de etanol sobre catalisadores mistos de Pt. (Adaptado de DOS ANJOS, 2008). 

A atividade catalítica observada na eletrooxidação do etanol nos catalisadores bi e 

trimetálicos lisos (método arco voltaico) foi superior à Pt pura, mas não houve dependência da 

composição. Os produtos da oxidação parcial do etanol (ácido acético e acetaldeído) foram 

favorecidos em relação ao CO2, constatado pelas análises de HPLC e FTIR in situ. 

Nos eletrodos preparados pelo método Pechini por deposição de filmes em placas de Ti 

foi observada elevada área ativa e atividade catalítica satisfatória para eletrooxidação do etanol. 

Novamente, a formação dos produtos de oxidação parcial foi significativamente maior que a 

produção de CO2. 
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Nos eletrodos dispersos em carbono (nanopartículas), também pelo método Pechini, a 

presença de Sn e W aumentou significativamente o desempenho catalítico se comparado à Pt 

pura. O melhor desempenho foi observado com o catalisador Pt-Sn-W/C (85:8:7), com um 

potencial de circuito aberto (OCV) de 777 mV e densidade de potência de 33 mW cm-2. Os 

resultados experimentais obtidos com este catalisador foram utilizados na validação do modelo 

proposto em SOUSA et al. (2008). 

2.2.3. Canais de escoamento 

Do ponto de vista estrutural de uma DEFC, um dos elementos a serem considerados é 

a geometria dos canais de escoamento. A Figura 8 ilustra como os canais estão usualmente 

dispostos em relação às demais camadas da célula. O escoamento acontece num plano paralelo 

às camadas de difusão e catalisador. 

 

Figura 8 – Esquema do funcionamento de uma célula a combustível. (ABDULLAH et al., 2014) 

Os canais de escoamento estão compreendidos na chamada placa bipolar, parte da 

célula responsável pelo acesso dos reagentes e remoção dos produtos, bem como condução da 

eletricidade gerada pelas reações eletroquímicas no catalisador. QIAN et al. (2009) apresentam 

um detalhado estudo sobre as placas bipolares e vários outros aspectos estruturais de células a 

combustível direto, como arquitetura do sistema, arquitetura da célula (única ou stack) e MEAs 

(conjuntos eletrodo-membrana).  

A Figura 9 apresenta as geometrias mais utilizadas nos canais de escoamento de 

células a combustível direto. Os dois maiores fatores influenciados pela geometria são o 

transporte de massa e a perda de carga. A geometria de serpentina, por exemplo, possui uma 
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perda de carga superior ao restante das geometrias, devido à maior trajetória que a corrente 

líquida percorre. No entanto, promove melhor transporte de massa para escoamento multifásico, 

removendo bolhas de CO2 formadas no ânodo de DMFCs. Já a geometria de canais paralelos, 

apesar da menor perda de carga, não promove distribuição homogênea dos reagentes no 

catalisador, sendo este um fator que impacta no desempenho da célula. (QIAN et al., 2009) 

 

Figura 9 - Geometrias comumente utilizadas em canais de escoamento de células a combustível direto: (a) serpentina; 

(b) paralelo; (c) grade (d) interdigitado. (ZHAO et al., 2009) 

2.3. Modelagem matemática de DEFCs 

A modelagem matemática de células a combustível a etanol direto tem papel importante 

na investigação dos vários desafios operacionais a serem superados para viabilizar 

economicamente sua comercialização em larga escala. Comparada com a abordagem 

experimental, a modelagem possui algumas vantagens, sendo elas: menor consumo de tempo, 

menos recursos utilizados, e possibilita a investigação de um grande número de hipóteses e 

designs de maneira mais ágil. Analisando os recentes avanços na modelagem de DEFCs, 

ABDULLAH et al. (2014) constataram que ainda se trata de uma abordagem em seus estágios 

iniciais, visto que a maioria dos trabalhos analisados pelos autores tiveram como objetivo o 

mero entendimento científico dos fenômenos que ocorrem numa DEFC através da avaliação de 
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desempenho da célula baseado no pico de densidade de potência e densidade de corrente. Os 

autores concluíram que, para promover o avanço no desenvolvimento de DEFCs, levando em 

última análise a sua viabilidade comercial, é preciso que sejam criados modelos que 

investiguem diversas características operacionais. 

SOUSA et al. (2008) desenvolveram um modelo matemático 2D, isotérmico e 

estacionário através da plataforma Comsol Multiphysics© para investigar os perfis de 

concentração no ânodo e a adsorção de espécies na superfície do eletrodo. Os autores 

compararam dois comportamentos: um considerado ideal, onde a oxidação do etanol é 

completa; e outro denominado realístico, caracterizado pela oxidação parcial, formando 

subprodutos como ácido acético e acetaldeído. Os perfis de concentração de água, etanol e 

subprodutos foram determinados e avaliados. As curvas de polarização e perfis de concentração 

gerados pelas simulações do modelo realístico tiveram boa concordância ao serem comparadas 

com dados experimentais. Os resultados de SOUSA et al. (2008) revelam a importância de levar 

em consideração a oxidação parcial do etanol em modelos de DEFCs, de modo a obter um 

desempenho da célula mais próximo da realidade. 

PRAMANIK e BASU (2010) desenvolveram um modelo de uma dimensão (1D) para o 

cátodo e ânodo em uma DEFC. Os autores levaram em conta as três principais causas de 

polarização na célula: ativação, quedas ôhmicas e concentração. Quanto a cinética anódica, foi 

considerada a oxidação parcial do etanol, produzindo acetaldeído e ácido acético. Foram 

avaliadas diferentes concentrações de etanol (1M a 3M) e diferentes temperaturas (42, 70 e 

90°C) através do modelo, e comparadas com dados experimentais. A concordância entre 

modelo e dados experimentais foi aceitável, com a ressalva dos autores sobre a relativa baixa 

densidade de potência da célula atribuída à oxidação parcial do etanol e à alta resistência 

específica dos componentes condutores de corrente elétrica.  

ANDREADIS et al. (2006) investigaram a influência de fatores como temperatura, 

concentração de alimentação e espessura da camada de catalisador no desempenho de uma 

DEFC através de um modelo unidimensional, estacionário e isotérmico. Para o sobrepotencial, 

foram consideradas as polarizações por ativação e por perdas ôhmicas. Os autores avaliaram os 

efeitos dos fatores mencionados no crossover do etanol e na polarização anódica. Apesar de ter 

sido considerada no modelo a oxidação completa do etanol, os parâmetros cinéticos usados 

foram obtidos experimentalmente, o que explica a boa concordância dos resultados do modelo 

com os dados experimentais. 

Visando investigar os efeitos do crossover no desempenho de uma DEFC, SURESH et al. 

(2011) desenvolveram um modelo unidimensional, em estado estacionário e isotérmico, levando 
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em conta o efeito de “potencial misto” causado pela difusão do etanol até o cátodo. Foi 

considerado que o etanol sofre oxidação completa e a região catalítica considerada homogênea, 

portanto sem fenômenos de adsorção envolvidos. Foi observado que nas concentrações mais 

baixas (0,125 M a 0,5 M), o crossover diminui com o aumento da densidade de corrente, o que 

pode ser explicado pelo baixo arraste eletro-osmótico nessas concentrações, e ao consumo da 

maioria do etanol no catalisador. Em concentrações intermediárias (1,0 M e 2,0 M), o consumo 

de etanol e o efeito de arraste se cancelam, fazendo com que o crossover fique constante na 

faixa de densidade de corrente testada. Já nas maiores concentrações avaliadas (3,0 M a 5,0 M), 

o maior arraste eletro-osmótico faz com que haja maior crossover de etanol para cátodo para 

valores crescentes de densidade de corrente. 

Com o objetivo de aprimorar os modelos matemáticos até então desenvolvidos, MEYER 

et al. (2011) modelaram uma DEFC levando em conta o crossover, oxidação incompleta do 

etanol (formação de ácido acético e acetaldeído e outros produtos secundários) e a ação 

“parasítica” do etanol no cátodo e do oxigênio no ânodo, causando a diminuição do potencial da 

célula. Boa parte dos parâmetros utilizados foram estimados ou ajustados, e os resultados do 

modelo não foram comparados com experimentos no trabalho apresentado. O efeito negativo do 

crossover foi observado tanto no ânodo quanto no cátodo em circuito aberto, mas apenas o 

crossover do etanol para o cátodo foi significativo quando a célula esteve em operação. 

SARRIS et al. (2006) investigaram o escoamento em uma DEFC através de um modelo 

3D, utilizando ferramentas de fluidodinâmica computacional. O objetivo foi investigar os 

tempos de residência, perfis de temperatura, pressão, velocidade e concentração das espécies. 

Foi considerada a geometria de grade nos canais de escoamento. No escoamento em Reynolds 

igual a 1 não foi observada recirculação em nenhum ponto dos canais, e boa parte do fluido 

tende a escoar pelo caminho mais curto entre entrada e saída (diagonal). Os autores argumentam 

que o comportamento desejado deve promover recirculação do fluido para auxiliar na 

homogeneização da solução e aumentar o tempo de residência. Nos resultados observados em 

Re=100 foi observada recirculação, mas apenas na região próxima à entrada da solução. A 

presença de caminhos preferenciais faz com que algumas regiões tenham escoamento com 

velocidade reduzida, o que provavelmente levaria a uma má distribuição da solução no 

catalisador, após a difusão na camada porosa. Os tempos de residência observados diminuíram 

com o aumento do Reynolds, o que indica que a recirculação não contribui para uma maior 

permanência do fluido nos canais.   
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A Tabela 2 sumariza os trabalhos de modelagem de DEFCs descritos nesta seção, 

apontando as principais características de cada modelo. É constatado que a maioria dos modelos 

são unidimensionais, e poucos investigam os aspectos térmicos e de escoamento multifásico. 

Tabela 2 - Características dos modelos matemáticos de DEFCs encontrados na literatura. 

Artigo 
Dimensões 

do modelo 

Balanço 

de energia 

Oxidação 

parcial do 

etanol 

Crossover 
Escoamento 

multifásico 

ANDREADIS et al. 

(2006) 
1D    

SARRIS et al. (2006) 3D    

SOUSA et al. (2008) 2D    

PRAMANIK e BASU 

(2010) 
1D    

SURESH et al. (2011) 1D    

MEYER et al. (2011) 1D    

 

Outra característica dos recentes artigos científicos de DEFCs é o pequeno número de 

trabalhos que investiguem os aspectos do escoamento através de fluidodinâmica computacional. 

É possível, no entanto, encontrar trabalhos adicionais deste tipo de investigação para células 

combustível a metanol, que possuem consideravelmente mais trabalhos publicados que DEFCs. 

Dada a semelhança entre os dois tipos de célula, é possível utilizar como base alguns desses 

trabalhos para realizar o estudo do escoamento em DEFCs. Podem ser destacados os seguintes 

trabalhos: YE et al. (2006), YU et al. (2013), WANG et al. (2013) e NORDLUND e 

LINDBERGH (2002). 

Em YE et al. (2006) é apresentado um modelo 3D isotérmico dos canais de escoamento 

de uma DMFC, cujo objetivo é analisar a difusão da solução de metanol na camada porosa em 

condição de circuito aberto, nos interstícios (regiões under-rib, que não são diretamente 

“banhadas” pelos canais de escoamento) presentes devido à geometria em serpentina. Foram 

realizadas simulações variando a permeabilidade da camada porosa e a concentração da corrente 

de metanol. A relevância deste estudo se deve à necessidade da distribuição homogênea do 

combustível no catalisador, de modo a minimizar o impacto no desempenho da célula. Os 

autores constataram que a permeabilidade da camada porosa tem papel importante na 

distribuição da solução. Simulações realizada com uma permeabilidade de 1.10-20
 m² revelaram 

que as concentrações diretamente abaixo dos canais eram muito superiores às das regiões dos 

interstícios. Já os resultados para permeabilidade a 2.10-11 m² mostraram um perfil muito mais 
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homogêneo. Foi também observado pelos autores o efeito positivo da vazão mássica da solução 

de etanol no perfil de concentração na camada porosa. 

YU et al. (2013) também desenvolveram um modelo 3D de uma DMFC para investigar a 

influência de duas variações da geometria em serpentina (Figura 10) no desempenho da célula. 

Apesar da diferença na espessura dos canais, a área de contato com o MEA é muito similar entre 

as duas variações. O modelo considera apenas fluxo laminar, materiais isotrópicos (camada 

porosa, membrana), e escoamento monofásico. Os autores utilizaram uma abordagem semi-

empírica para a cinética eletroquímica, estimando alguns parâmetros do modelo através de 

dados experimentais para realizar o cálculo dos sobrepotenciais anódico e catódico.  

 

Figura 10 - Variações da geometria em serpentina utilizadas no trabalho de YU et al. (2013). 

Nos resultados foi observado que, para valores menores de altura e espessura do canal, o 

desempenho da célula, analisado através das curvas de tensão vs. densidade de corrente, foi 

superior. Este comportamento pode ser explicado pela maior pressão nos canais, intensificando 

o transporte de massa através da camada de difusão. Os autores observaram que nem sempre 

menores valores de altura nos canais resultarão em melhor desempenho pois, no caso de 

DMFCs, as bolhas de CO2 formadas pelas reações no catalisador podem bloquear o escoamento 

do combustível mais facilmente. Foram também analisadas as influências de fatores como 

temperatura de operação, concentração da solução de combustível e vazão volumétrica. Nas 

temperaturas testadas (323, 333 e 343 K), o aumento da temperatura resultou em melhor 

desempenho devido ao aumento na velocidade das reações. Nos resultados variando a 

concentração da solução (0,25M; 0,5M e 1,0M), foi constatado que quando a densidade de 

corrente é baixa, maiores concentrações tiveram menor desempenho. O motivo deste 

comportamento é o crossover de metanol, pois parte das moléculas que não reagem acabam 
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atravessando a membrana em direção ao cátodo. Na avaliação da influência da vazão 

volumétrica (4, 5 e 6 cm³ s-1) observou-se que o desempenho foi ligeiramente melhor para 

maiores vazões, o que pode ser explicado por uma maior transferência de massa. No entanto, os 

autores notam que a partir de determinada vazão, o aumento no desempenho praticamente não 

se altera. Dentre os parâmetros testados, a vazão volumétrica foi a que teve menor impacto no 

desempenho da célula. 

WANG et al. (2011) realizaram um estudo da influência da geometria dos canais de 

escoamento de DMFCs utilizando ferramentas de CFD. Foram avaliados: velocidade de 

escoamento, queda de pressão, distribuição de temperatura. As geometrias avaliadas foram: 

serpentina, paralelo, hélice e dupla serpentina. Os resultados do modelo implementado 

indicaram que a geometria de dupla serpentina obteve os melhores resultados. A validação 

experimental realizada pelos autores confirmou os resultados do modelo. A estrutura do 

presente trabalho e a análise dos resultados das simulações serão similares às adotadas no 

trabalho de WANG et al. (2011). 

NORDLUND e LINDBERGH (2002) propuseram um modelo para a eletrooxidação do 

metanol através de superfícies de cobertura, com o objetivo de melhor descrever o 

comportamento e aprimorar a previsão do desempenho de DMFCs em altos valores de 

potencial. O modelo assume apenas um tipo de sítio ativo no catalisador de modo a simplificar a 

quantidade de constantes cinéticas. O modelo previu satisfatoriamente um fenômeno observado 

experimentalmente que foge do comportamento “clássico” de Tafel: a competição por sítios 

ativos entre as espécies metanol e hidroxila, que causa diminuição da densidade de corrente com 

o aumento do sobrepotencial, na região de potenciais mais elevados (η >0,5 V). 

3. Objetivos  

A investigação a ser realizada neste trabalho, dividida em tópicos, consistirá em:  

 Expandir os modelos 2D presentes em SOUSA et al. (2008) para modelos 3D, 

utilizando ferramentas de fluidodinâmica computacional para investigar o 

funcionamento de uma célula a combustível de etanol direto; 

 Investigar as diferentes geometrias dos canais de escoamento (paralelo, serpentina, 

dupla-serpentina, interdigitada e grade) numa abordagem similar a YE et al. (2006) e 

WANG et al. (2011), onde a distribuição do combustível no catalisador, perfis de 

velocidade e pressão serão analisados; 
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 Estudar a influência da velocidade de entrada da solução de combustível na 

permeação através das camadas porosas;  

 Realizar estudo térmico simplificado para avaliar qualitativamente as diferenças nas 

distribuições de temperatura nas geometrias avaliadas. 

4. Metodologia 

4.1. Geometria 

O volume de controle adotado neste trabalho é composto por uma célula a combustível 

unitária dividido em camadas: canais de escoamento, camada de difusão, catalisador e 

membrana polimérica, como observado na Figura 11. A fina camada de catalisador indicada na 

Figura 11 está compreendida na interface entre a membrana polimérica e a camada de difusão, 

não tendo, portanto, dimensão na direção Z. 

 

Figura 11 - Esquema da célula adotada, com as camadas que compõem sua estrutura. 

As geometrias estudadas neste trabalho, desenvolvidas no módulo CAD do CFX, o 

DesignModeler, são apresentadas na Figura 12. A escolha das geometrias foi feita baseada nos 

tipos mais comuns, observadas em trabalhos anteriores de células a combustível, como em 

WANG et al. (2011), SARRIS et al. (2011) e SANTAMARIA et al. (2013). 
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Figura 12 - Geometrias dos canais de escoamento para uma DEFC avaliadas neste trabalho: a) paralelo; b) dupla 

serpentina; c) serpentina; d) interdigitado; e) grade. 

Na Figura 13 é apresentado um esquema da geometria serpentina em 3D. Nesta 

perspectiva são destacadas as dimensões de comprimento do canal de escoamento e suas 

entradas e saídas.  

 

Figura 13 - Geometria 3D em serpentina da célula unitária. 
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As dimensões adotadas nos canais de escoamento e nas camadas que compõem a célula 

estão indicadas na Figura 14 e seus respectivos valores encontram-se na Tabela 3. As espessuras 

dos canais de escoamento, das camadas de difusão e da membrana mantém-se a mesma para 

todas as geometrias. 

 

Figura 14 - Esquema da célula com as dimensões indicadas. Os respectivos valores estão apresentados na Tabela 3. 

Tabela 3 - Dimensões adotadas para a geometria da célula. 

Dimensão Símbolo Valor (mm) 

Altura do canal de escoamento 

(perfil quadrado) 
hC 0,8 

Distância entre canais, direção Z hC1 0,9 

Comprimento da curva hC2 2,5 

Altura camada porosa hD 0,4 

Altura membrana polimérica hM 0,2 

Comprimento e largura da célula - 20,8 x 17,8 

 

4.1. Modelos matemáticos 

Dois modelos para a oxidação do etanol são considerados neste trabalho. O primeiro, 

denominado ideal, permite o etanol realizar a oxidação completa. O segundo modelo, 

denominado realístico, propõe a oxidação parcial do etanol, onde não ocorre a quebra da ligação 

C-C e há a formação de ácido acético e acetaldeído. Ambos os modelos são explorados em 

maior detalhe nas Seções 4.1.1 e 4.1.2. 
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4.1.1. Modelo ideal 

O modelo ideal propõe a oxidação completa do etanol, ou seja, a quebra da molécula de 

etanol em moléculas de CO2, H2O e elétrons, como observado na Equação 7. 

𝐶𝐻3𝐶𝐻2𝑂𝐻 + 3𝐻2𝑂 → 2𝐶𝑂2 + 12𝐻+ + 12𝑒− (7) 

 

O termo de reação para o cálculo da densidade de corrente, neste modelo, é derivado da 

equação de Tafel. O detalhamento do termo de reação, bem como o equacionamento do termo-

fonte, encontra-se na Seção 4.2. 

Na Tabela 4 estão listados os parâmetros utilizados nas equações referentes ao modelo 

ideal. 

 

Tabela 4 - Parâmetros utilizados no modelo ideal. 

Nome Símbolo Valor Ref. 

Constante da eq. de Tafel (etanol) j0 68,33.10-1 A m-2 SOUSA et al. 

Constante da eq. de Tafel (CO2) j0/CO2,ref 0,0064 A m mol-1 SOUSA et al. 

Concentração referência (etanol) Cetanol,ref 500 mol m-3 SOUSA et al. 

Coeficiente de transferência do ânodo αA 0,48 SOUSA et al. 

Coeficiente de transferência do cátodo αC 2 SOUSA et al. 

Resistência da membrana Rmem 2,85.10-5 Ω m2 SOUSA et al. 

Concentração de O2 no cátodo CO2 68,87 mol m-3 Calculado 

Potencial de circuito aberto (OCV) E0 0,78 V DOS ANJOS 

Constante de Faraday F 96498 A s mol-1 - 

Constante universal dos gases R 8,314 V C K-1 mol-1 - 

 

4.1.2. Modelo realístico 

O modelo proposto por SOUSA et al. (2006), cujo tratamento é similar ao de 

NORDLUND e LINDBERG (2002), descreve a oxidação catalítica do etanol por adsorção de 

espécies na superfície do catalisador, resultando na formação de ácido acético ou acetaldeído. 

Trabalhos como HITMI et al. (1994) já sugeriam a importância da adsorção na eletrooxidação 

do etanol em catalisadores de Pt. É importante notar que, como argumentado no trabalho de 

SOUSA et al. (2006), na superfície de catalisadores binários e ternários baseados em Pt, há 

diferentes sítios ativos com formações cristalinas disponíveis para adsorção e reação. Na prática, 

diferentes sítios ativos apresentarão diferentes constantes cinéticas, mas são necessárias 

informações detalhadas para fazer a diferenciação quantitativa destes sítios ativos. Dessa forma, 
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foi decidido pelos autores, como abordagem inicial, descrever o mecanismo catalítico através de 

somente um grupo de constantes, similarmente a NORDLUND e LINDBERG (2002). As etapas 

do modelo cinético estão representadas pelas Equações 8 a 12. 

𝐶𝐻3𝐶𝐻2𝑂𝐻 ↔ 𝐶𝐻3𝐶𝐻𝑂𝑎𝑑𝑠 + 2𝐻+ + 2𝑒+     (𝑘0, 𝑘0′) (8) 

𝐶𝐻3𝐶𝐻𝑂𝑎𝑑𝑠 → 𝐶𝐻3𝐶𝐻𝑂    (𝑘0′′) (9) 

𝐶𝐻3𝐶𝐻2𝑂𝐻 + 𝐻2𝑂 ↔ 𝐶𝐻3𝐶𝑂𝑎𝑑𝑠 + 2𝐻+ + 3𝑒− + 𝐻3𝑂
+      (𝑘1, 𝑘1′) (10) 

𝐻2𝑂 ↔ 𝑂𝐻𝑎𝑑𝑠 + 𝐻+ + 𝑒−     (𝑘4, 𝑘4′) (11) 

𝐶𝐻3𝐶𝑂𝑎𝑑𝑠 + 𝑂𝐻𝑎𝑑𝑠 → 𝐶𝐻3𝐶𝑂𝑂𝐻      (𝑘5) (12) 

 

Para o cálculo das frações de cobertura (θ) é feito o balanço de massa das espécies 

adsorvidas, indicadas pela notação ads nas Equação 8 a 12. Adotando a hipótese do estado 

estacionário, as frações podem então ser calculadas pelas Equações 13 a 15, em função de um 

sobrepotencial anódico η. 

Γ
𝑑𝜃𝐶𝐻3𝐶𝐻𝑂

𝑑𝑡
= 𝑘0 ⋅ 𝐶𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙 ⋅ (1 − Σθ) ⋅ exp (

0,5𝐹𝜂

𝑅𝑇
) − 𝑘0′ ⋅ 𝜃𝐶𝐻3𝐶𝐻𝑂 ⋅ exp (−

0,5𝐹𝜂

𝑅𝑇
) − 𝑘0′′ ⋅ 𝜃𝐶𝐻3𝐶𝐻𝑂 = 0 (13) 

Γ
𝑑𝜃𝐶𝐻3𝐶𝑂

𝑑𝑡
= 𝑘1 ⋅ 𝐶𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙 ⋅ (1 − Σθ) ⋅ exp (

𝛼1𝐹𝜂

𝑅𝑇
) − 𝑘1 ⋅ 𝜃𝐶𝐻3𝐶𝑂 ⋅ exp (

−(1 − 𝛼1)𝐹𝜂

𝑅𝑇
) − 𝑘5 ⋅ 𝜃𝑂𝐻 ⋅ 𝜃𝐶𝐻3𝐶𝑂 = 0 (14) 

Γ
𝑑𝜃𝑂𝐻

𝑑𝑡
= 𝑘4 ⋅ (1 − Σθ) ⋅ exp (

0,5𝐹𝜂

𝑅𝑇
) − 𝑘4′ ⋅ 𝜃𝑂𝐻 ⋅ exp (−

0,5𝐹𝜂

𝑅𝑇
) − 𝑘5 ⋅ 𝜃𝑂𝐻 ⋅ 𝜃𝐶𝐻3𝐶𝑂 = 0 (15) 

 

Os parâmetros presentes nas equações do modelo realístico estão listados com seus 

respectivos valores na Tabela 5. Alguns dos parâmetros foram reajustados dos seus valores 

originais ao ser empregada uma maior precisão numérica no método de solução do sistema de 

equações composto pelas Equações 13 a 15. Um algoritmo do método Newton-Raphson 

implementado no software Scilab foi utilizado para resolução do sistema de equações não-

lineares. 
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Tabela 5 - Parâmetros utilizados no modelo realístico. 

Nome Símbolo Valor Unidade Ref. 

Constante cinética k0 2.10-5 m s-1 Reajustado 

Constante cinética k0’ 0 - SOUSA et al. (2008) 

Constante cinética k0’’ 0,01 mol m-2 s-1 SOUSA et al. (2008) 

Constante cinética k1 7.10-8 m s-1 SOUSA et al. (2008) 

Constante cinética k1’ 0 - SOUSA et al. (2008). 

Constante cinética k4 2.10-3 mol m-2
 s-1 Reajustado 

Constante cinética k4’ 1 mol m-2 s-1 SOUSA et al. (2008) 

Constante cinética k5 4.10-3  mol m-2 s-1 Reajustado 

Coeficiente de transferência 

do ânodo 
α1 0,65 - Reajustado 

Constante de Faraday F 96498 A s mol-1 - 

Constante universal dos 

gases 
R 8,314 V C K-1 mol-1 - 

 

4.2. Conservação de massa, quantidade de movimento e energia 

Na implementação do modelo completo de célula apresentado neste trabalho, foram 

consideradas as seguintes hipóteses e simplificações: 

1) Regime laminar nos canais de escoamento; 

2) Regime estacionário; 

3) Condição isotérmica (para modelo realístico); 

4) Paredes adiabáticas; 

5)  Materiais porosos isotrópicos e homogêneos; 

6) Condição de não-deslizamento nas paredes dos canais de escoamento; 

7) Escoamento monofásico. 

As equações fundamentais que governam o modelo referentes aos balanços de massa, 

momento e energia, estão apresentadas nesta seção. A equação da continuidade é ilustrada pela 

Equação 16. A porosidade refere-se às camadas de difusão (ânodo e cátodo), e à membrana 

polimérica. O valor da porosidade para cada um destes domínios está especificado na Tabela 8. 

Nos canais de escoamento a porosidade é igual a 1.  

∇ ⋅ (𝜀𝜌𝑢⃗ ) = 𝑆𝑚𝑎𝑠𝑠 (16) 
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No modelo ideal:   𝑆𝑚𝑎𝑠𝑠 = 𝑆𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙,𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙 + 𝑆𝐻2𝑂 + 𝑆𝐶𝑂2 = 0 (17) 

No modelo realístico:   𝑆𝑚𝑎𝑠𝑠 = 𝑆𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙,𝑟𝑒𝑎𝑙 + 𝑆𝐻2𝑂 + 𝑆á𝑐.𝑎𝑐é𝑡𝑖𝑐𝑜 + 𝑆𝑎𝑐𝑒𝑡𝑎𝑙𝑑𝑒í𝑑𝑜 = 0 (18) 

 

O termo-fonte Smass (Equações 17 e 18) refere-se a região da interface catalítica, e 

corresponde ao consumo de reagentes e formação de produtos pelas reações químicas no 

catalisador, de modo que sua soma é zero. Para o modelo ideal, ele é derivado da equação de 

Tafel, descrita na Seção 2.1.1. Para o modelo realístico, o cálculo é feito com base na cinética. 

Em todas as outras regiões o termo-fonte é nulo.  

∇ ⋅ (𝜀𝜌𝑢⃗ 𝑌𝑖) = ∇ ⋅ (𝜀𝜌𝐷𝑖
𝑒𝑓𝑓

∇𝑌𝑖) + 𝑆𝑖 (19) 

 

A equação da conservação das espécies químicas é apresentada na Equação 19, onde Yi 

refere-se à fração mássica de uma espécie química i, 𝐷𝑖
𝑒𝑓𝑓

 refere-se à sua difusividade efetiva e 

Si ao termo-fonte (reação química) da espécie i. 

Quando o modelo ideal é considerado, a densidade de corrente na célula é representada 

pela Equação 20, sendo dependente da concentração local de etanol e do sobrepotencial no 

ânodo ηA. O termo-fonte é, então, expresso em termos da densidade de corrente, utilizando a 

massa molar do componente (MMet) e a constante de Faraday, bem como a proporção de 

elétrons liberados por mol do componente. Para o etanol, o termo-fonte é representado pela 

Equação 21. O sinal negativo na equação representa o consumo do etanol na interface catalítica. 

𝑗𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙 = 𝑗0 (
𝐶𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙

𝐶𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙,𝑟𝑒𝑓
)

0,25

exp (
𝛼𝐴𝐹𝜂𝐴

𝑅𝑇
) (20) 

 

𝑆𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙,𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙 = −
𝑗𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙(𝑀𝑀𝑒𝑡)

12𝐹
 (21) 

 

No modelo realístico, devido à hipótese da adsorção das espécies químicas, as frações de 

cobertura foram calculadas para cada valor de sobrepotencial anódico η. Utilizando as Equações 

8, 10 e 11 foi, então, possível calcular a densidade de corrente, levando em conta a quantidade 

de elétrons liberada em cada reação química, como representado pela Equação 22. 
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𝑗𝑟𝑒𝑎𝑙 = 2𝐹 (𝑘0 ⋅ 𝐶𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙 ⋅ (1 − Σθ) ⋅ exp (
0,5𝐹𝜂

𝑅𝑇
))

+ 3𝐹 (𝑘1 ⋅ 𝐶𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙 ⋅ (1 − Σθ) ⋅ exp (
𝛼1𝐹𝜂

𝑅𝑇
))

+ 𝐹 (𝑘4 ⋅ (1 − Σθ) ⋅ exp (
0,5𝐹𝜂

𝑅𝑇
)) 

(22) 

𝑆𝑒𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙,𝑟𝑒𝑎𝑙 =
𝑗𝑟𝑒𝑎𝑙(𝑀𝑀𝑒𝑡)

10𝐹
 (23) 

 

O potencial da célula, Vcell, é calculado a partir da Equação 24, onde E0 é o potencial da 

célula em circuito aberto (OCV), ηA é o sobrepotencial do ânodo, ηC o sobrepotencial do cátodo, 

Rmem a resistência da membrana e j a densidade de corrente da célula. O termo Rmemj é chamado 

de sobrepotencial por perdas ôhmicas em alguns trabalhos (SONG et al., 2005). 

 

𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙 = 𝐸0 − 𝜂𝐴 − 𝜂𝐶 − 𝑅𝑚𝑒𝑚𝑗 (24) 

 

O sobrepotencial do cátodo é calculado de acordo com a Equação 25. Devido à alta 

velocidade de escoamento do O2 no cátodo (3 atm), sua permeação na camada porosa não altera 

significativamente a concentração nos canais de escoamento (bulk). Logo, a fim de simplificar o 

modelo da célula, a concentração de O2 no cátodo foi considerada constante e calculada com 

base em sua densidade e massa molar. Esta consideração foi feita para todas as geometrias, e 

tanto para o modelo ideal quanto para o realístico. Os demais parâmetros presentes na Equação 

25 encontram-se na Tabela 6. 

 

𝜂𝐶 =
𝑅𝑇

𝛼𝐶𝐹
ln (

𝑗𝐶𝑂2,𝑟𝑒𝑓

𝑗0𝐶𝑂2
) (25) 

 

Tabela 6 - Parâmetros referentes ao cálculo do potencial de célula e sobrepotencial do cátodo. 

Nome Símbolo Valor Ref. 

Constante da eq. de Tafel (CO2) j0/CO2,ref 0,0064 A m mol-1 SOUSA et al. 

Coeficiente de transferência do cátodo αC 2 SOUSA et al. 

Resistência da membrana Rmem 2,85.10-5 Ω m2 SOUSA et al. 

Concentração de O2 no cátodo CO2 68,87 mol m-3 Calculado 

Potencial de circuito aberto (OCV) E0 0,78 V DOS ANJOS 
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O balanço de momento é apresentado pela Equação 26. Novamente, a porosidade é 

aplicada apenas nos domínios porosos, sendo igual a 1 nos canais de escoamento. O termo-fonte 

de momento, Smom, está presente também apenas nos domínios porosos, e pode ser interpretado 

como a dificuldade (permeabilidade) adicional no escoamento do fluido devido ao material 

poroso. O termo-fonte é descrito pela lei de Darcy, como mostra a Equação 27. 

∇ ∙ (𝜀𝜌𝑢⃗ 𝑢⃗ ) = −𝜀∇𝑃 + 𝜀𝜇∇𝑢⃗ + 𝜀𝑆𝑚𝑜𝑚 (26) 

 

𝑆𝑚𝑜𝑚 = −
𝜇

𝐾
𝑢⃗  (27) 

Para o estudo térmico, realizado apenas com o modelo ideal, foi considerada a liberação 

de calor proveniente da reação eletroquímica no ânodo e do efeito Joule, pela passagem de 

corrente elétrica. O balanço de energia é apresentado pela Equação 28. 

𝛻 ⋅ (𝜀𝜌𝑢⃗ 𝑇) = ∇ ⋅ (
𝑘

𝐶𝑝
∇𝑇) + 𝑆𝑡 (28) 

O termo-fonte St é composto pelo calor liberado na reação eletroquímica e pelo efeito 

Joule, e é dado em unidades de W m-2. O calor de reação foi calculado baseado na taxa molar de 

consumo do etanol, em termos da densidade de corrente, e levando em conta o calor de reação 

na oxidação completa. O calor liberado pela passagem de corrente por um condutor, 

denominado efeito Joule, é calculado através da resistência da membrana e a densidade de 

corrente nas condições avaliadas na simulação. As simulações do estudo térmico foram 

realizadas no sobrepotencial (η) de 0,37 V. Nestas condições, o valor do termo fonte calculado 

foi de aproximadamente 400 W m-2. 

As Equações 29 a 31 apresentam os cálculos do termo-fonte de energia. 

𝑆𝑡 = 𝑄𝑟𝑒𝑎𝑐 + 𝑄𝐽𝑜𝑢𝑙𝑒 
(29) 

𝑄𝑟𝑒𝑎𝑐 =
𝑗Δ𝐻𝑟

𝑛𝐹
 

(30) 

𝑄𝐽𝑜𝑢𝑙𝑒 = 𝑅𝑚𝑒𝑚𝑗2 
(31) 

 
 

Foi decidido realizar o estudo térmico inicialmente apenas para o modelo ideal. Levando 

em conta que o intuito do estudo térmico é qualitativo, foi julgado aceitável a utilização do 

modelo ideal para as simulações não-isotérmicas. 

O estudo da influência da velocidade de entrada da solução de combustível nas diferentes 

geometrias foi realizado adotando três velocidades: 0,05; 0,1 e 0,5 cm s-1.  
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As condições de contorno adotadas no modelo da célula estão listadas e detalhadas na 

Tabela 7.  

Tabela 7 - Condições de contorno utilizadas no modelo. 

Localização Descrição Valor 

Ânodo 

Entrada 
velocidade de entrada 

especificada 
uin = 0,05 / 0,1 / 0,5 cm s-1 

Catalisador 

termo-fonte para reação do 

etanol na interface catalítica, 

modelo ideal(1) 
𝑆𝑒𝑡,𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙 = −

𝑗𝑖𝑑𝑒𝑎𝑙(𝑀𝑀𝑒𝑡)

12𝐹
 

termo-fonte para reação do 

etanol na interface catalítica, 

modelo realístico(1,2) 
𝑆𝑒𝑡,𝑟𝑒𝑎𝑙 = −

𝑗𝑟𝑒𝑎𝑙
∗ (𝑀𝑀𝑒𝑡)

10𝐹
 

Saída pressão relativa especificada 𝑃𝑟𝑒𝑙 = 0 𝑎𝑡𝑚 

Cátodo 

Entrada 
pressão total relativa 

especificada 
𝑃𝑖𝑛 = 3 𝑎𝑡𝑚 

Saída pressão relativa especificada 𝑃𝑟𝑒𝑙 = 0 𝑎𝑡𝑚 

(1) – Interface entre a camada porosa do ânodo e membrana polimérica. 

(2) – Densidade de corrente (j*) utilizada é equivalente aos dois primeiros termos da Equação 22. 

Os demais parâmetros utilizados na modelagem estão apresentados na Tabela 8. Os 

principais parâmetros são os mesmos utilizados no modelo original, em SOUSA et al. (2008). 

Alguns parâmetros adicionais exigidos pela modelagem 3D foram encontrados na literatura, 

como a permeabilidade da camada porosa (YE et al., 2006) e a porosidade da membrana 

polimérica (ANDREADIS e TSIAKARAS, 2006). 

Tabela 8 – Demais parâmetros utilizados na modelagem. 

Nome Símbolo Valor Ref. 

Difusividade do etanol (fase líquida) Det 6.10-9 m² s-1 SOUSA et al. (2008) 

Porosidade camada porosa εp 0,9 SOUSA et al. (2008) 

Porosidade membrana polimérica εm 0,04 
ANDREADIS e 

TSIAKARAS (2006) 

Permeabilidade camada porosa Kperm 1.10-12 m2 YE et al. (2006) 

Entalpia de reação (oxidação 

completa) 
ΔHreac 169,3 kJ.mol-1 - 

 

4.3. Espécies Químicas 
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A composição dos fluidos utilizados nas entradas do ânodo e do cátodo está especificada 

na Tabela 9, com as respectivas espécies presentes e suas frações mássicas. A solução de etanol 

alimentada no ânodo tem concentração molar 2 mol.L-1. No cátodo, é alimentado oxigênio puro. 

Tabela 9 - Composição dos fluidos, em fração mássica, nas entradas do ânodo e do cátodo. 

Ânodo Cátodo 

Água (H2O) 0,9074 
Oxigênio (O2) 1 

Etanol (C2H6O)    0,0926(1) 

(1) – Fração mássica referente a solução de 2 mol.L-1 de etanol. 

4.4. Malha computacional (mesh), Discretização e Inicialização 

O mesh utilizado nas geometrias das DEFCs possui as seguintes características: 

 Elementos hexaédricos regulares; 

 Número de elementos entre 600.000 e 800.000; 

 Aspect ratio ou razão de aspecto ≈ 1: É a razão entre a menor e a maior aresta de 

um elemento. Quanto mais próximo de 1, mais regulares são os elementos e 

maior a qualidade dos resultados; 

 Qualidade ortogonal ≈ 1: É um parâmetro calculado através dos vetores normais à 

face da célula e vetores que ligam o centroide de faces adjacentes. Quanto mais 

regulares os elementos, mais próximo de 1 é o valor deste parâmetro. 

Foram realizados diferentes refinamentos da malha para cada camada da célula a 

combustível. Devido ao maior interesse em visualizar as características da permeação da 

solução nas camadas porosas e membrana polimérica, estas regiões receberam um maior 

refinamento da malha, resultando em maior densidade de elementos. É possível observar na 

Figura 15 os diferentes refinamentos para cada região da DEFC. 
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Figura 15 – Detalhe da malha computacional utilizada nas geometrias. 

O esquema de advecção utilizado no modelo foi o High Resolution (ANSYS CFX-Solver 

Theory Guide, 2009), com timescale automático. A inicialização dos valores de velocidade e 

pressão nos domínios também foi configurada para automático. Para estas variáveis, a 

inicialização automática baseia-se nas informações fornecidas na entrada e na saída do domínio 

(ANSYS CFX-Solver Modeling Guide, 2009). Nas simulações com o modelo não-isotérmico, a 

temperatura foi inicializada no domínio com o valor da temperatura de entrada. 

4.5. Metodologia de resolução 

A implementação do modelo matemático foi realizada através do software ANSYS CFX. 

A metodologia para resolução de um modelo matemático consiste nos seguintes passos. 

Para a etapa denominada pré-processamento, foi realizado: 

1) Criação da geometria em software CAD (módulo DesignModeler no ANSYS 

CFX); 
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2) Geração de malha computacional adequada para a geometria (módulo Meshing 

no ANSYS CFX); 

3) Configurações gerais das características do modelo: inserção dos parâmetros, 

especificação dos materiais, domínios, condições de contorno, termos-fonte, 

configurações do solver; 

4) Resolução numérica das equações do modelo; 

No pós-processamento: 

5) Visualização e análise dos resultados. 

Para estabelecer a convergência das soluções, alguns parâmetros foram acompanhados 

durante as simulações: 

- RMS (root mean square) dos resíduos. Os chamados resíduos são a diferença 

entre o valor de uma variável entre duas iterações no solver; 

- Os valores de imbalance, que indicam a conservação das equações de balanço no 

domínio. Se a quantidade de massa que entra no sistema é igual à quantidade que 

sai, o valor do imbalance é zero. 

- Pontos de monitoramento. São pontos onde alguma variável selecionada 

(velocidade, temperatura, concentração, etc) é monitorada durante a solução. No 

caso de simulações em estado estacionário, busca-se verificar se determinada 

variável atinge um valor constante com relação às iterações. 

Os critérios de convergência estabelecidos nas simulações foram: 1) Valor de RMS dos 

resíduos menor que 10-5; 2) Valor dos imbalances menor que 1%; 3) Monitoramento da fração 

mássica em pontos de interesse no domínio. A Figura 16 ilustra como é feito o 

acompanhamento destes parâmetros no módulo CFX-Solver. Os gráficos apresentam os valores 

para uma simulação já finalizada. 
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Figura 16 - Visualização dos critérios de convergência no CFX-Solver: a) imbalances; b) ponto de monitoramento da 

concentração de etanol; c) valores de MAX RMS. 
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5. Resultados e discussão 

5.1. Modelo ideal 

5.1.1. Verificação do modelo 

Primeiramente, o modelo ideal, detalhado na Seção 4.1.1, foi aplicado a uma célula a 

combustível com os canais na geometria serpentina, a mesma utilizada no trabalho de SOUSA 

et al. (2008). Dada a complexidade dos fenômenos que ocorrem durante o funcionamento de 

uma célula a combustível, a forma mais comum de análise é através da comparação dos dados 

de densidade de corrente. Desta forma, foram obtidos os dados de densidade de corrente na 

faixa de valores de sobrepotencial do ânodo entre 0 V e 0,43 V. Na Figura 17 é apresentada a 

comparação dos dados obtidos no modelo 3D para verificação com os resultados do modelo 2D 

de SOUSA et al. (2008), de modo a testar a capacidade de predição do modelo 3D. É observada 

boa concordância com o modelo 2D na faixa de sobrepotencial avaliada. Apesar de ser esperado 

que estes resultados de desempenho da DEFC não sejam diferentes entre modelos 1D, 2D ou 

3D, a verificação se justifica pela maior complexidade de resolução, transporte de massa em 

dimensões adicionais, parâmetros adicionais referentes aos materiais da célula, etc. Se para uma 

dada investigação o propósito é apenas o estudo do desempenho da célula a combustível pelas 

curvas de polarização, é evidente que não há a necessidade de lidar com a complexidade de 

modelos 3D, ou mesmo 2D (vide Tabela 2). Neste trabalho, considerando que um dos objetivos 

é a investigação das características fluidodinâmicas de uma DEFC, justifica-se a utilização de 

uma geometria 3D. 

 

Figura 17 - Resultados do modelo ideal para densidade de corrente vs. sobrepotencial para verificação do modelo 3D 

com modelo 2D de SOUSA et al. (2008). η=[0;0,5 V]; T=80ºC; uin=0,5 cm.s-1.  
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5.1.2. Desempenho da célula 

Após ser o modelo 3D ter sido verificado, foram realizadas as simulações utilizando as 

demais geometrias dos canais de escoamento. Na Figura 18 podem ser observados os resultados 

obtidos de densidade de corrente vs. sobrepotencial do ânodo. 

 

Figura 18 - Resultados de sobrepotencial do ânodo vs. densidade de corrente obtida nas geometrias avaliadas pelo 

modelo ideal. η=[0;0,5 V]; T=80ºC; uin=0,5 cm.s-1. 

Em baixos valores de sobrepotencial (η < 0,37 V), a diferença no desempenho das células 

é pequena (1 a 3%). Nos resultados com o sobrepotencial em 0,37 V é possível observar uma 

maior disparidade entre os valores, sendo de aproximadamente 7% a diferença da célula com a 

menor densidade de corrente (geometria paralelo) e a maior densidade (geometria interdigitado). 

No sobrepotencial de 0,43 V a diferença acentua-se ainda mais, com valores de densidade de 

corrente diferindo de 23,27% entre as duas geometrias. Isto implica que para a geometria 

interdigitada, tem-se o menor sobrepotencial (em relação às demais geometrias) para uma 

determinada densidade de corrente. Estes resultados podem ser analisados mais detalhadamente 

com a visualização dos perfis de concentração para cada geometria, na Seção 5.2.3. Observando 

a Figura 23 fica evidente a maior concentração do combustível na região do catalisador na 

geometria interdigitado dentre as cinco geometrias avaliadas, e a menor concentração na 

geometria paralelo. Esta maior permeação do combustível explica os valores de densidade de 

corrente nos resultados da Figura 18. 
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5.2. Modelo real 

5.2.1. Reajuste dos parâmetros do modelo real 

Buscando uma solução mais precisa das equações não-lineares para as frações de 

cobertura do modelo real descrito na Seção 4.1.2, foi realizado um reajuste de alguns dos 

parâmetros cinéticos e eletroquímicos (k0, k4, k5 a α1) do modelo através de um critério de 

convergência mais apurado e maior número de iterações no método numérico. A partir das 

frações de cobertura calculadas (para diversos sobrepotenciais anódicos na faixa de 0 a 0,5 V), 

foi possível obter a densidade de corrente da celula e, assim, comparar com dados reais. 

Na Figura 19 é possível observar as frações de cobertura obtidas na faixa de 

sobrepotenciais estudada neste trabalho após o reajuste dos parâmetros, bem como as frações 

originalmente obtidas no trabalho de SOUSA et al. (2008). Pode-se observar que o reajuste de 

alguns dos parâmetros do modelo realístico levou à obtenção de valores menores para a fração 

de cobertura de OH. 
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Figura 19 - Frações de cobertura das espécies químicas adsorvidas no catalisador em: (a) SOUSA et al. e (b) no 

modelo após reajuste dos parâmetros.  

A Figura 20 apresenta a curva de densidade de corrente vs. potencial da célula contendo 

os dados originais do trabalho de SOUSA et al. (2008) e os resultados com o reajuste feito em 

alguns parâmetros. O comportamento da densidade de corrente em baixos valores de potencial 

da célula (próximos de 0,35 V) apresentou um efeito de curl, também observado em outros 

trabalhos, como os de NORDLUND e LINDBERG (2002) e KAURANEN et al. (1996), que 

também propuseram um modelo de adsorção, mas para células a combustível de metanol direto. 

Este efeito pode ser explicado pela competição por sítios ativos entre as espécies químicas à 

medida que o sobrepotencial do ânodo aumenta (e o potencial da célula diminui). Como 

constatado na Figura 19, a fração da espécie OH aumenta com o sobrepotencial, causando uma 

queda na fração adsorvida da espécie CH3CHO para sobrepotenciais acima de 0,4 V. Esta queda 
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resulta no efeito curl, observado na Figura 20, e pode ser chamado de um comportamento não-

Tafel, uma vez que não é previsto pela cinética de Tafel. 

 

Figura 20 - Comparação entre os dados de densidade de corrente do modelo realístico reajustado e os dados originais 

de SOUSA et al. (2008). η=[0;0,5 V]; T=80ºC; uin=0,5 cm.s-1. 

O modelo realístico também pode ser comparado com os dados experimentais de DOS 

ANJOS (2007), utilizados na validação do modelo proposto por Sousa et al. (2008), referentes 

ao catalisador (Pt-Sn-W 85:8:7). A Figura 21 ilustra essa comparação, juntamente com o 

modelo ideal. A menos do efeito curl, o modelo apresenta boa capacidade de predição. Para o 

curl ser eliminado, seria necessário distinguir no modelo os sítios ativos do catalisador ternário 

(diferenciação das constantes cinéticas para os diferentes sítios ativos), o que não é possível 

com os dados disponíveis no momento. Apesar do efeito de competição por sítios ser mais 

acentuado no modelo, não é possível afirmar que não esteja presente nos dados de DOS ANJOS 

(2007) devido ao desvio padrão inerente aos resultados experimentais. 
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Figura 21 - Comparação entre os modelos realístico (reajustado), ideal e dados experimentais de DOS ANJOS 

(2007). η=[0;0,5 V]; T=90ºC; uin=0,5 cm.s-1. 

5.2.2. Dependência de malha 

De modo a avaliar a influência do refino da malha nos resultados, foram realizadas 

simulações com diferentes números de elementos, mantendo constantes todas as outras 

condições e parâmetros. A geometria interdigitada foi utilizada, com um sobrepotencial do 

ânodo (η) de 0,37 V. Foram realizadas simulações com número de elementos na malha de: 

115.000, 280.000, 510.000 e 1.260.000.A Figura 22 apresenta os resultados obtidos para as 

simulações. A diferença no valor da densidade de corrente obtida entre as malhas de menor e 

maior quantidade de elementos foi de apenas 0,3%. Concluiu-se que os resultados não 

dependem significativamente da malha para os propósitos deste trabalho. Dessa forma, as 

malhas geradas para as demais simulações possuem entre 600.000-800.000 elementos 

hexaédricos regulares. 
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Figura 22 - Resultados do estudo de dependência de malha. Simulações realizadas com a geometria interdigitada, 

η=0,37 V. 

5.2.3. Perfis de concentração de etanol 

Uma vez concluído o reajuste paramétrico, foram realizadas as simulações com o modelo 

realístico a fim de analisar o efeito das diferentes geometrias dos canais de escoamento. As 

cinco geometrias escolhidas neste trabalho foram avaliadas na faixa de sobrepotencial de 0 V a 

0,5 V.  

Na análise fluidodinâmica, são avaliados os perfis de: concentração, velocidade e pressão. 

Estes estão apresentados nas Figura 23 a Figura 31. Para estes perfis, foram escolhidos os 

resultados correspondentes ao sobrepotencial do ânodo de 0,37 V, por ser um valor médio 

dentro da faixa de operação de uma célula de etanol. A escala de cada variável foi ajustada para 

que seja a mesma entre as cinco geometrias e torne adequada a visualização dos resultados. 
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Figura 23 - Perfis de concentração de etanol no plano do catalisador da célula a combustível. Resultados do modelo 

realístico. ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. Geometrias: (a) dupla serpentina; (b) interdigitado; (c) paralelo; (d) 

serpentina; (e) grade. 

Na Figura 23 são encontrados os perfis de concentração de etanol na forma de curvas de 

contorno, que foram geradas a partir dos resultados de fração mássica presentes num plano XY 

(ver Figura 13) localizado na interface entre a camada de difusão do ânodo e a membrana 

polimérica, onde encontra-se o catalisador na célula. Para a distribuição do etanol, esta é a 

região de maior interesse pois, segundo argumentado em trabalhos como Wang et al. (2011) e 
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YE et al. (2006), a homogeneidade do combustível na região catalítica é um dos fatores que 

impacta positivamente no desempenho final da célula. 

Nos perfis de concentração apresentados na Figura 23, pode ser observado em todas as 

geometrias uma maior concentração de etanol na região próxima à entrada (indicada na Figura) 

do escoamento, mais acentuadamente nas geometrias serpentina e dupla serpentina. Na 

geometria em grade, há boa distribuição do combustível, mas com presença de regiões de menor 

concentração nas extremidades da célula. Na geometria em paralelo é facilmente observada uma 

região de menor concentração próxima ao centro do catalisador. Finalmente, na geometria 

interdigitado é evidente a maior concentração de etanol com relações às outras células, 

especialmente nas regiões imediatamente abaixo dos canais por onde a solução entra em contato 

com a camada de difusão. Os perfis das Figura 23 a Figura 28 complementam a visualização da 

permeação do combustível na camada porosa da célula a combustível através de cortes 

transversais. 

 

 

Figura 24 – Perfil de concentração em cortes transversais na geometria dupla-serpentina. Canais de escoamento e 

camada de difusão. ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. 
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Figura 25 - Perfil de concentração em cortes transversais na geometria interdigitada. Canais de escoamento e camada 

de difusão. ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. 

 

 

 

Figura 26 - Perfil de concentração em cortes transversais na geometria paralelo. Canais de escoamento e camada de 

difusão. ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. 
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Figura 27 - Perfil de concentração em cortes transversais na geometria serpentina. Canais de escoamento e camada de 

difusão. ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. 

 

 

 

Figura 28 - Perfil de concentração em cortes transversais na geometria grade. Canais de escoamento e camada de 

difusão. ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. 

 

As regiões de baixa concentração nas geometrias paralelo e grade podem ser explicadas 

pelo menor tempo de residência da solução e a presença de escoamento preferencial. O recurso 

de streamlines pode ser utilizado para analisar se o escoamento está ocorrendo 

preferencialmente por certas regiões nos canais de escoamento, uma vez que o caminho que a 

solução percorre pode ser visualizado. Na Figura 29 são apresentadas as streamlines para ambas 

geometrias, onde a hipótese do escoamento preferencial é confirmada. Devido à natureza destas 

geometrias, onde há mais de uma possibilidade de caminho para o fluido percorrer, este 
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fenômeno seria esperado. As regiões de baixa concentração da Figura 23 estão em concordância 

com o padrão do escoamento observado nas streamlines para as duas geometrias em questão. 

 

Figura 29 - Streamlines traçadas a partir da entrada nas geometrias: a) grade e b) paralelo, com a variável tempo 

plotada na forma de cor nas linhas. ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. 

5.2.4. Perfis de velocidade 

Os perfis de velocidade nas células podem ser analisados seguindo a argumentação de 

WANG et al. (2011), onde afirmam que velocidades uniformes ao longo dos canais e com 

valores médios próximos da velocidade de entrada favorecem a remoção de calor e subprodutos 

da oxidação eletroquímica. Observa-se na Figura 30 que as geometrias serpentina e dupla 

serpentina preenchem este requisito, mantendo velocidades aproximadamente constantes ao 

longo da extensão de seus canais. As demais geometrias avaliadas apresentam considerável 

diminuição da velocidade com relação à velocidade entrada. Isto se deve a presença de 

múltiplas possibilidades de canais para o escoamento livre da solução. Na geometria paralelo é 

possível observar menor velocidade nos canais centrais em comparação com os canais nas 

extremidades. Já na geometria interdigitado, devido à natureza peculiar de seu escoamento, 

onde os canais são “interrompidos” e a solução é forçada a escoar em direção à camada de 

difusão, a velocidade nos canais acaba sendo também inevitavelmente inferior à velocidade de 

entrada. O estudo térmico através de modelo não-isotérmico é apresentado na Seção 5.3, onde é 

confirmada a menor taxa de remoção de calor para estas geometrias. 
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Figura 30 - Perfis de velocidade no plano dos canais de escoamento do ânodo. Resultados do modelo realístico. 

ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. Geometrias: (a) dupla serpentina; (b) interdigitado; (c) paralelo; (d) serpentina; 

(e) grade. 

5.2.5. Perfis de pressão 

Os perfis de pressão em cada geometria também foram avaliados. De acordo com 

KIANIMANESH et al. (2012) e Wang et al. (2011), o perfil de pressão nos canais de 

escoamento de células a combustível pode ser analisado em termos de energia para 

bombeamento da solução, remoção de subprodutos e o transporte de massa dos reagentes para a 

camada de difusão. É argumentado que quanto maior a queda de pressão nos canais, mais 

energia será gasta no bombeamento da solução, porém, os subprodutos das reações 
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eletroquímicas são melhor removidos, diminuindo a possibilidade do efeito de polarização por 

concentração. Maiores valores de pressão nos canais também favorecem o transporte de massa 

da solução para a camada de difusão e, por consequência, para o catalisador, resultado em 

melhor desempenho. Na Figura 31 são apresentados os perfis de pressão obtidos no resultando 

das simulações. Observa-se facilmente as baixas pressões nas geometrias de grade (0,6 Pa) e 

paralelo (1,3 Pa), devido à presença de múltiplos canais por onde a solução tem a liberdade de 

escoar. Nos resultados para as geometrias serpentina e dupla serpentina, os maiores valores de 

pressão estão próximos à entrada (25,8 Pa e 17,9 Pa, respectivamente), e caem ao longo do 

escoamento, como esperado. Na geometria interdigitado, a pressão em todos os canais é 

uniforme, com o valor de 15,7 Pa.  

É pertinente comparar os resultados de pressão da Figura 31 com os perfis de 

concentração de etanol da Figura 23. É possível observar como a pressão influencia no 

transporte de massa dos canais para o catalisador. A concentração de etanol na região do 

catalisador para as geometrias em serpentina e dupla serpentina é maior justamente na região 

próxima à entrada da solução, onde a pressão assume seus maiores valores. Já na geometria 

interdigitado, a pressão uniforme de aproximadamente 16 Pa contribui para uma permeação 

igualmente distribuída da solução entre todos os canais de entrada. Este comportamento era 

esperado, dado que o escoamento nas camadas porosas é dado pela Lei de Darcy (Equação 27). 
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Figura 31 - Perfis de pressão relativa no plano dos canais de escoamento do ânodo. Resultados do modelo realístico. 

ηA=0,37 V, T=80°C, uin=0,5 cm.s-1. Geometrias: (a) dupla serpentina; (b) interdigitado; (c) paralelo; (d) serpentina; 

(e) grade. 

5.2.6. Influência da velocidade de entrada 

A influência de diferentes velocidades de entrada da solução de combustível foi analisada 

através dos perfis de concentração na camada catalítica, de modo a observar a permeação do 

combustível nas regiões porosas da célula a combustível. A Figura 32 apresenta os perfis de 

concentração na forma de curvas de contorno. A escala utilizada foi determinada de acordo com 

a concentração máxima e mínima de todos os gráficos presentes na imagem, para melhor 
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visualização dos resultados. É importante observar que para a velocidade de 0,5 cm.s-1 a escala é 

diferente das Figuras anteriores (Figura 23 e Figura 28). Pode ser observado que nas regiões 

próximas à entrada da solução, a concentração na região catalítica pouco varia com o aumento 

da velocidade de entrada. O aumento da permeação da solução com o aumento da velocidade é 

melhor observado nas regiões mais distantes da entrada. 
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Figura 32 - Perfis de concentração de etanol no plano do catalisador. Variação da velocidade de entrada: 0,05; 0,1 e 

0,5 cm.s-1. ηA=0,37 V, T=80°C. Geometrias: (a) dupla serpentina; (b) interdigitado; (c) paralelo; (d) serpentina; (e) 

grade. 

Na Figura 33 é apresentado um gráfico de distribuição da concentração de etanol, dado 

em valores brutos de fração mássica, nas geometrias avaliadas para cada velocidade de entrada 

simulada. Através deste gráfico é possível constatar a dispersão do etanol no catalisador, ou 
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seja, a diferença entre os maiores e menores valores de concentração. A permeação da solução 

de etanol é visivelmente impactada por menores velocidades de entrada, levando a grandes 

diferenças entre as maiores e menores concentrações observadas. Além disso, é importante notar 

na Figura 33 que, enquanto os valores máximos de concentração observados, para cada 

geometria, têm um pequeno incremento com o aumento da velocidade de entrada, os valores 

mínimos de concentração são substancialmente mais impactados. É facilmente observado que, 

dentre as geometrias avaliadas, a de canais paralelos apresenta maior dispersão de concentração. 

As menores dispersões foram observadas nas geometrias dupla-serpentina (nas velocidades de 

entrada 0,05 e 0,1 cm.s-1) e interdigitado (0,5 cm.s-1). 

 

Figura 33 - Influência de diferentes velocidades de entrada na distribuição da concentração de etanol (fração mássica) 

no catalisador entre as geometrias avaliadas. 

5.2.7. Desempenho das DEFCs 

O desempenho das células foi avaliado através dos valores de densidade de corrente 

calculados a partir da quantidade de elétrons liberada em cada reação química, como descrito na 

Seção 4.1.2. Novamente pode ser observado o fenômeno de curl na curva, como descrito em 

NORDLUND e LINDBERGH (2002), que se deve ao modelo de adsorção, onde há competição 

por sítios ativos acima de determinado valor de sobrepotencial. 
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Figura 34 - Resultados de sobrepotencial do ânodo vs. densidade de corrente obtida nas geometrias avaliadas pelo 

modelo realístico. (T=80°C, uin=0,5 cm.s-1) 

Na Figura 34 são apresentados os resultados obtidos para densidade de corrente para 

todas as geometrias estudadas neste trabalho. O melhor desempenho, ou seja, a célula que 

obteve os maiores valores de densidade de corrente na faixa de sobrepotencial avaliada foi a da 

geometria de canais interdigitados, com valores aproximadamente 8% maiores que a célula com 

canais em paralelo, que obteve o pior desempenho. O baixo desempenho da geometria em 

paralelo pode ser explicado, em parte, pela região de baixa concentração de etanol no 

catalisador observada na Figura 23, que compõe cerca de 20% da área da célula, causada pela 

presença de escoamento preferencial e baixas pressões nos canais. Por outro lado, a célula 

contendo canais interdigitados obteve uma concentração consideravelmente maior de 

combustível no catalisador devido à maior taxa de transferência de massa, resultando em maior 

densidade de corrente.  

5.3. Estudo térmico 

As simulações realizadas para o estudo térmico foram realizadas para apenas um valor 

de sobrepotencial (η=0,37 V), uma vez que o objetivo é avaliar qualitativamente a distribuição 

de calor entre as geometrias avaliadas. Os resultados obtidos para os perfis de temperatura são 

apresentados na Figura 35. 
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Figura 35 - Perfis de temperatura na camada catalítica do ânodo. Resultados do modelo ideal. ηA=0,37 V, uin=0,5 

cm.s-1; Tin=80ºC. Geometrias: (a) dupla serpentina; (b) interdigitado; (c) paralelo; (d) serpentina; (e) grade. 

A consideração do balanço de energia no modelo revela particularidades importantes nas 

geometrias dos canais de escoamento avaliadas. Como argumentado em WANG et al. (2011), 

temperaturas uniformes são desejáveis para o melhor desempenho de DMFCs, o que também é 

válido para DEFCs. A distribuição não-uniforme da temperatura leva à formação de regiões de 

aquecimento localizado, interferindo na hidratação da membrana polimérica, o que prejudica a 
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condutividade protônica. A hidratação deficiente na membrana também reduz sua vida útil, 

consequentemente, a da célula como um todo. (JIAO e LI, 2005) 

Na Figura 35 é facilmente observada a maior uniformidade da temperatura na camada 

catalítica na geometria de dupla-serpentina (a), o que pode ser explicado pela melhor remoção 

do calor gerado nesta configuração, como descrito anteriormente na discussão dos perfis de 

velocidade e pressão. As geometrias interdigitado (b), serpentina (d) e grade (e) apresentam 

distribuição e faixas de temperatura semelhantes. As menores temperaturas são encontradas 

próximas à região de entrada da solução, e o calor gerado faz com que haja o aumento da 

temperatura no restante da célula. A geometria paralelo (c) apresenta na região central da célula 

as maiores temperaturas encontradas entre as geometrias avaliadas (97ºC). Como argumentado 

anteriormente na discussão acerca dos perfis de concentração, a explicação mais razoável é a do 

escoamento preferencial pelas regiões laterais, o que prejudica a remoção de calor na região 

central. 

Deve-se observar, também, que as simulações não-isotérmicas com o modelo ideal, por 

tratar da oxidação completa do etanol, podem ser entendidas como o cenário “mais crítico” para 

a célula a combustível com relação à remoção de calor, se comparado ao modelo realístico. A 

geração de calor, tanto pela reação eletroquímica quanto pelo efeito Joule seria menor no 

modelo realístico devido à oxidação parcial e ao fluxo menor de íons pelo eletrólito. Desta 

forma, caso as simulações fossem feitas para o modelo realístico, os perfis de temperatura 

observados na Figura 35 muito possivelmente teriam diferenças de temperatura menos 

acentuadas. 

De modo a avaliar mais objetivamente a diferença no desempenho das geometrias no 

modelo não-isotérmico, a densidade de corrente foi calculada. Os resultados são apresentados na 

Tabela 10. 

Tabela 10 - Valores de densidade de corrente para as geometrias no modelo não-isotérmico (η = 0,37 V). 

 Geometria 

 Paralelo Serpentina 
Dupla-

serpentina 
Interdigitado Grade 

Densidade de 

corrente 

(mA.cm-2) 

270,0 288,0 304,4 286,1 279,6 

 

Como discutido nas Seções 5.1.2 e 5.2.7, o melhor desempenho observado nas 

simulações isotérmicas, tanto no modelo ideal quanto no realístico, foi da geometria 

interdigitado. No entanto, quando considerado o balanço de energia, os melhores desempenhos 
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observados são das geometrias dupla-serpentina e serpentina, respectivamente. A melhor 

remoção do calor contribui para menores temperaturas na região catalítica, o que impacta 

positivamente no desempenho da célula (Equação 20). Estes resultados estão de acordo com os 

de WANG et al. (2011), que obtiveram melhores resultados também com a geometria dupla-

serpentina em DMFCs.  

6. Conclusões 

A investigação do escoamento em células a combustível é crucial para alcançar, em 

última análise, sua viabilização econômica e produção em larga escala. Neste trabalho foi 

possível observar o desempenho de DEFCs em cinco geometrias distintas para os canais de 

escoamento através de ferramentas de fluidodinâmica computacional. Com o auxílio do modelo 

de adsorção proposto por SOUSA et al. (2008), foi possível obter resultados mais próximos da 

realidade, mostrando a relevância da implementação de modelos mais completos no estudo de 

DEFCs, uma vez que muitos trabalhos ainda utilizam modelos simples (ideal) de oxidação 

completa. 

Alguns dos parâmetros cinéticos do modelo realístico foram reajustados adotando maior 

precisão no método numérico adotado para a resolução do sistema de equações não-lineares 

para as frações de cobertura. A verificação foi então feita utilizando os dados experimentais de 

DOS ANJOS (2008), sendo atingida boa capacidade de predição. Nos resultados simulados, foi 

observada competição de sítios ativos pelas espécies químicas propostas no modelo acima de 

um determinado sobrepotencial (η≈0,35 V, Figura 21), formando um pequeno curl na curva de 

densidade de corrente e potencial da célula, como descrito também no trabalho de NORDLUND 

e LINDBERG (2002). Após o reajuste, o modelo de adsorção foi, então, implementado com 

sucesso numa geometria de DEFC 3D através do software ANSYS CFX. 

Pelos resultados das simulações foram analisados: perfis de concentração de etanol, 

pressão e velocidade nos canais de escoamento e desempenho da célula. A avaliação dos perfis 

permitiu observar a influência que os diferentes canais de escoamento têm na transferência de 

massa através das camadas porosas da célula, um dos principais objetivos deste trabalho. 

Destacou-se a geometria interdigitado, como constatado na Figura 23, pela maior concentração 

de combustível na região do catalisador, onde ocorre a eletrooxidação do etanol. Esta diferença 

perante as outras geometrias foi devido à própria natureza dos canais interdigitados, que 

favorece a convecção através das camadas porosas (SANTAMARIA et al., 2013). Já nas 

geometrias paralelo e grade, foi investigada a possibilidade de escoamento preferencial, 

confirmada pelas streamlines ilustradas na Figura 29. O escoamento preferencial aliado à baixa 

pressão no escoamento resultou num desempenho inferior destas geometrias comparado com as 
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demais. Na avaliação do desempenho das células pela densidade de corrente, a geometria 

interdigitado obteve os melhores resultados, seguido das geometrias serpentina, dupla 

serpentina, grade e paralelo. 

A variação da velocidade de entrada resultou em diferentes perfis de concentração nas 

geometrias estudadas. Para velocidades de escoamento inferiores a 0,5 cm.s-1 há menor 

permeação e menor homogeneidade na distribuição do combustível, o que influencia 

diretamente no desempenho da DEFC, como discutido anteriormente. 

No estudo térmico realizado, pôde-se observar pelos perfis de temperatura a melhor 

remoção do calor pelas geometrias dupla-serpentina e serpentina. A geometria dos canais em 

paralelo apresentou em sua região central as maiores temperaturas observadas dentre os perfis, 

atingindo aproximadamente 97ºC, o que é novamente explicado pelo escoamento preferencial. 

O desempenho das células no modelo não-isotérmico apresentou resultados diferentes dos 

observados nas simulações isotérmicas, com as geometrias dupla-serpentina e serpentina 

apresentando os maiores valores de densidade de corrente nas condições avaliadas. Esta 

diferença observada enaltece a importância do aspecto térmico na modelagem de células a 

combustível, principalmente em modelos 3D, que permitem a detecção de regiões de baixa 

remoção de calor, levando a altas temperaturas, e prejudicando o desempenho da célula a 

combustível. 

É importante notar que, apesar deste trabalho ter sido realizado para uma célula unitária, 

muitas aplicações de células a combustível são realizadas em stacks, ou seja, dezenas ou 

centenas de células “empilhadas”, funcionando em conjunto, de modo a atingir a potência 

desejada para a aplicação desejada. Logo, as conclusões aqui traçadas não necessariamente se 

aplicam à stacks de DEFCs, uma vez que em um arranjo modular algumas considerações no 

modelo matemático seriam diferentes, principalmente quanto ao tratamento térmico. 

7. Produção científica 

A investigação realizada neste trabalho foi reportada na forma de artigo científico que 

será submetido a um periódico internacional. A primeira versão do artigo encontra-se no 

Apêndice A deste documento. 
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