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摘要#化学吸附性能是燃料电池发动机阴极空气过滤器设计

的主要参数之一
8

通过采用实验和计算机仿真的方法&研究

了
3'

$

在过滤器内的化学吸附行为&建立了平衡吸附量 初

始进气体积分数 空气流速的三维数学模型
8

根据吸附模型

编写了用户自定义函数作为约束条件方程&运用
-,(2*.

软

件对过滤器吸附
3'

$

体积分数分布进行仿真研究&并成功应

用于过滤器的结构设计
8

通过对
<Zb

燃料电池发动机空气

过滤器的仿真&可以清晰地模拟
3'

$

在过滤器内的吸附过

程&预测过滤器的失效时间为
#$%!U8

关键词#阴极空气过滤器%化学吸附%模拟仿真%燃料电池
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随着燃料电池技术的进步&质子交换膜燃料电池

!

2̂̀ -5

"将有可能替代传统的内燃机作为汽车的新一

代发动机&从而减少化石燃料的消耗和环境污染
8

目前&

燃料电池发动机!

-52

"的耐久性是制约新能源汽车发

展的关键问题之一
8

燃料电池的耐久性受使用环境空气

品质的影响&特别是在交通拥挤的隧道以及污染严重的

化工厂区&空气中有害气体会对燃料电池造成严重的损

害&其中
3'

$

对燃料电池的损害最大)

#

*

8

燃料电池发动

机阴极空气过滤器是防止空气中有害气体对燃料电池

发动机损害的最有效方法之一&它不仅要具备过滤颗粒

物的功能&而且要具备过滤有害气体的功能%同时&还要

满足气流阻力小&结构紧凑等要求
8

本文以开发设计高

效过滤器为出发点&采用实验手段获取滤芯材料对
3'

$

的吸附行为数据&建立过滤器化学吸附性能与进气属性

的数学模型&并采用仿真手段对过滤器的吸附行为进行

模拟&从而达到优化过滤器结构和预测过滤器寿命的

目的
8

!

!

实验与数学方法

!'!

!

实验

本实验采用
V'_

改性的活性炭作为滤芯材料&

分别分析了不同滤芯厚度+

3'

$

初始进气体积分数

和气体流速对吸附性能的影响
8

实验在常温下进行&

将
3'

$

标准气和空气的混合气体通入装有一定厚度

改性颗粒活性炭的圆柱形反应器中&混合气经过反

应器后进入质谱仪!

3̀

"&通过质谱仪记录得到活性

炭吸附
3'

$

的穿透曲线)

$

*

8

!'"

!

数学方法

!!"!!

!

吸附模型
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洪&等#燃料电池阴极空气过滤器对
3'

$

的化学吸附仿真
!!

本文在传统吸附理论的基础上进行建模&通过

采集上述实验数据&并参考相关的吸附等温式以及

活性炭固定床吸附传质规律方程&利用
9JKJSCK

软件

建立数学模型&为仿真模拟提供参数
8

!

#

"

bU::7:Q

公式是描述低穿透体积分数下吸

附剂床层穿透曲线的床层吸附动力学理论方程&如

公式!

#

"所示
8
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式中#

,

W

为达到穿透时规定的气体体积分数
5

W

对

应的穿透时间%

5

%

为初始气体体积分数%

*

为空气

流量%

Y

为平衡吸附量%

/

W

为活性炭堆密度%

;

为活

性炭堆积厚度%

2

X

为吸附速率常数%

5

W

为穿透时规

定的气体体积分数
8

!

$

"

,JE

L

INCQ

吸附等温式假设吸附剂表面对气

体的吸附为单分子层吸附&相邻的被吸附分子之间

没有作用力&吸附速度与固体表面空位数值成正比&

且吸附平衡是动平衡&当吸附速度和解吸速度相等

时&即达到吸附平衡)

!

*

8

如公式!

$

"所示
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式中#

Y

为单位吸附容量%

Y

I

为平衡吸附量%

2

为吸

附平衡常数%

5

为气体体积分数
8

!

!

"希洛夫方程是用于计算固定床穿透时间的

近似方程式&描述了在一定实验条件下吸附剂厚度

与保护作用时间关系的床层吸附动力学规律
8

如公

式!

!

"所示
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式中#

0

W

为穿透时间%

0

%

为保护作用时间损失%

S

为穿透时间系数%

"

为吸附层长度
8
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仿真数学模型

本文采用
-7N:EK

软件进行仿真&用户自定义函

数!

ND:QM:SCE:SNE;KC6E

&

(9-

"是用户自编的程序&

它可以被动态地连接到
-7N:EK

求解器上来提高求解

器性能&用户自定义函数用
5

语言编写
8

本文
(9-

用于定义每个滤芯小单元的吸附
3'

$

的饱和规律#每次迭代计算时&首先记录小单元吸附

3'

$

的质量&并和实验测得的平衡吸附量进行比较&

如果超过平衡吸附量&则该小单元不再发生化学吸

附反应&计算流程如图
#

所示
8

由此可见&必须通过一系列化学吸附实验建立平

衡吸附量与初始气体体积分数以及空气流速之间的数

学关系&以获得不同进气条件下的平衡吸附量参数&使

用户自定义函数可以运行
8

仿真主要采用以下方程
8

图
=

!

用户自定义函数计算流程
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式中#
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P

2

&

5

2

分别表示孔隙率+组分体积

分数+空气粘度+组分有效扩散系数和组分源项%下

标
2

为组分代码
8

!

$

"化学反应速率方程)

?

*

2
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式中#

2

Q

为反应速率常数%

2

%

为指前因子%

6

J

为实

验活化能%

O

为气体常数%

0

为温度
8

!

!

"约束条件方程

I

3'

$

)

Y

I

!

A

"

式中#

I

3'

$

为每个小单元吸附
3'

$

的质量%

Y

为滤芯

的单位吸附量%

I

为小单元的质量
8

"

!

结果与讨论

"'!

!

化学吸附实验与数学模型

"!!!!

!

进气属性与化学吸附性能的关系

在堆积厚度为
?%II

&不同空气流速条件下

!

%8%HH

#

%8>%#I

.

D

G#

"&分别通入
<

种不同初始体

积分数!

$

#

A%

"

e#%

GA的二氧化硫和空气的混合气&

实验结果如图
$

所示
8

在相同流速下&穿透时间随着

3'

$

初始体积分数的增大而减小%在相同初始体积

分数下&穿透时间随着空气流速的增大而减小
8

本文以吸附实验为依据&采用
bU::7:Q

公式对

实验数据进行拟合!将
5

%

和
*

作为变量&其余作为

参数"&拟合曲线与实验结果符合良好&如图
$

所示
8

,JE

L

INCQ

吸附等温式可以计算滤芯材料在不

><H#
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图
?

!

穿透时间与
-J

?

初始进气体积分数的的关系

!%

7

>?

!

'&6).%",3&.<&&,3$&)V.+$"#

7

+.%2&),8

%,6&.*",*&,.$).%",

同进气属性下的穿透曲线&并对其积分计算得出平

衡吸附量
8

因此&在上述模型的基础上&通过
9JKJSCK

软件&采用
,JE

L

INCQ

吸附等温式建立平衡吸附量

3'

$

初始进气体积分数 空气流速的三维模型&如图

!

所示
8

在不同的空气流速下&平衡吸附量
Y

I

均在

##

#

#$I

L

.

L

G#左右&

,JE

L

INCQ

系数
2

在
%8#!

#

%8!%

内&拟合精度较高&而在相同的空气流速下&平

衡吸附量则随着
3'

$

初始进气体积分数的增加而增

大&最后稳定在
#$I

L

.

L

G#

8

与二维图相比&三维模

型图可以计算出在一定范围内任意初始进气体积分

数和空气流速所对应的平衡吸附量&模型具有连续

性
8

通过此三维模型可以计算出在一定初始进气体

积分数+空气流速范围内的平衡吸附量&作为编写

(9-

约束方程的依据&用于
-7N:EK

仿真计算
8

图
B

!

平衡吸附量
X-J

?

初始进气体积分数 流速的三维模型图

!%

7

>B

!

BL2)

4

)2",

7

)8("$

4

.%",*)

4

)*%.

;

1%,6&.

*",*&,.$).%",1)%$56"<$).&

"!!!"

!

滤芯厚度对吸附性能的影响

在
3'

$

初始进气体积分数为
#<e#%

GA

+空气流速

为
%8!<I

.

D

G#条件下&分别选定
"

种堆积厚度的活性

炭进行吸附实验&图
?

为不同堆积厚度下的穿透

曲线
8

图
E

!

不同堆积厚度下活性炭的穿透曲线

!%

7

>E

!

M$&)V.+$"#

7

+*#$0&(#,8&$8%55&$&,.

.+%*V,&(("5)8("$3&,.

!!

由实验结果可知&随着活性炭堆积厚度的增加&

其吸附
3'

$

的穿透时间相应增加
8

这是由于在初始

进气体积分数和空气流速相同的条件下&对同一种

活性炭来讲&活性炭堆积厚度越大&对
3'

$

的吸附容

量越大&而且气体在活性炭表面停留时间更长&化学

吸附更充分&导致穿透时间较长&而堆积厚度对活性

炭的平衡吸附量没有明显影响&在本实验条件下&活

性炭对
3'

$

的平衡吸附量约为
##I

L

.

L

G#

8

本实验所得穿透时间与堆积厚度的关系如图
<

所示&由图
<

可知&前两个较小堆积厚度的数据点在

,死区-范围内)

<

*

&应该排除&通过对其余
>

个点利用

希洛夫公式拟合&得到穿透时间
,

与堆积厚度
H

的

关系函数为

,

/

?4<A<

!

H

1

$"4H

" !

>

"

图
F

!

穿透时间与堆积厚度关系曲线

!%

7

>F

!

'&6).%",3&.<&&,3$&)V.+$"#

7

+.%2&),8.+%*V,&((

!!

通过本实验可知&堆积厚度与穿透时间近似成

线性关系&其穿透时间系数为
?8<A<

&其含义是体积

分数分布曲线在吸附层中移动单位长度所需要的时

间%,死区-厚度为
$"8HII

&表示床层未被充分利用

的长度
8

本实验确定了堆积厚度与吸附穿透时间之

间的数学关系&为已经建立的吸附性能 进气属性数

学模型的扩展提供了依据
8

H<H#
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!

过滤器化学吸附行为的仿真

通过建立进气属性与化学吸附性能的数学模

型&为过滤器的化学吸附仿真研究提供了基础
8

本文

采用
-7N:EK

软件对图
A

所示结构的过滤器进行化学

吸附的仿真&该过滤器针对
<Zb

的燃料电池发动机

系统设计
8

为了减小运算量&本文对空气过滤器进行

了适当简化&即只针对滤芯多孔介质反应区域进行

模拟
8

多孔介质反应区域模型的主要尺寸和边界条

件如图
A

和表
#

所示
8

图
H

!

[)23%.

导入
9#."*)8

后建立的网格

以及边界条件示意图

!%

7

>H

!

-*+&2).%*8%)

7

$)2"52&(+),8

3"#,8)$

;

*",8%.%",

表
=

!

边界条件主要参数表

A)3>=

!

S%(."5

4

)$)2&.&$(5"$3"#,8)$

;

*",8%.%",

模型尺寸及网格数

名称 数值

边界条件

参数 数值

进口直径$
II !%

工作温度$
i $%

出口直径$
II !%

空气入口
#

流速$!

I

.

D

G#

"

%8$

导流板长度$
II >

空气入口
$

流速$!

I

.

D

G#

"

%8!<

多孔介质长度$
II #H<

出口压力$
Ĵ #8%#e#%

A

过滤器滤芯直径$
II #?<

3'

$

初始体积分数
#%e#%

GA

区域
#

单元数
##!

空隙率
%8!H

区域
$

单元数
!!%%

湍流强度$
! #%

!!

图
>

为过滤器的
3'

$

吸附仿真结果&显示了
3'

$

图
I

!

FV/

燃料电池空气过滤器
-J

?

吸附量分布图

!%

7

>I

!

L%(.$%3#.%","5-J

?

*)

4

)*%.

;

<%.+.%2&%,)%$

5%6.&$5"$FV/5#&6*&66(.)*V(

在过滤器内的化学吸附过程
8

含有
3'

$

的空气经过

滤器过滤后&出口的空气不含
3'

$

&随着过滤时间的

增加&过滤器内
3'

$

吸附逐渐达到饱和&最后过滤器

失效
8

通过过滤器的化学吸附仿真研究&可以清晰地

显示
3'

$

在过滤器内的分布&结果表明该结构的过

滤器达到吸附饱和时担载
3'

$

的容量分布比较均

匀&基本没有,死区-+,短路-现象&充分利用了吸附

材料
8

同时&通过仿真&预测该结构的过滤器使用寿

命约
#$%!U8

#

!

结论

本文通过实验和计算机仿真相结合的方法研究

了燃料电池发动机阴极空气过滤器
3'

$

的化学吸附

行为&建立了平衡吸附量
3'

$

初始进气体积分数 空

气流速的三维数学模型&以及穿透时间与滤芯厚度

的数学模型&为过滤器的化学吸附仿真提供相关参

数%通过对
<Zb

燃料电池发动机空气过滤器的仿

真&可以清晰地模拟出
3'

$

在过滤器内的吸附行为&

并预测过滤器的失效时间为
#$%!U

&为过滤器结构

设计和优化提供了理论依据和方法
8
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