Resumen

La presente tesis propone una metodologia basada en la modelacién de la mecanica de fluidos
computacional para optimizar la hidrodinamica del flujo del electrolito en los reactores

electroquimicos con validaciones experimentales.

Se presenta una investigacién para que, a través de la proposicion y analisis de unos parametros
indicadores, se pueda mejorar los disefios actuales de las celdas que constituyen los reactores en

este estudio y proponer un éptimo realizable.

En consecuencia, el objetivo de la presente tesis es analizar y revelar los estados de flujo del
electrolito dentro del reactor mediante el uso de un cédigo numérico que resuelva la mecanica del
flujo del electrolito en las geometrias propuestas. Ello permite, por un lado, determinar unos
parametros cuantificables que analizan la bondad de los disefios en aras de tener visualizaciones de
los flujos; y, por otro lado, disponer de aspectos cuantificables que permitan la optimizacién de los
disefios. El diseno y los pardmetros propuestos se validan experimentalmente en dos geometrias

diferentes construidas para tal fin.

Este objetivo de cardcter general se divide en una serie de objetivos mas especificos que se detallan a

continuacion:

e Realizar un estudio de la viabilidad econdmica basado en el caso de Espafia para este tipo de
baterias.

e Realizar un estudio detallado acerca de las investigaciones realizadas hasta la fecha relativa a
la optimizacién mediante técnicas CFD (por sus siglas en inglés: Computational Fluid
Dynamics) del interior de un reactor electroquimico redox, ya sea mediante metodologias
funcionales o mediante otro tipo de técnicas de disefio.

e Evaluar la bondad de los distintos modelos desarrollados mediante las técnicas CFD frente a
modelos experimentales, observando la adecuacién de los modelos computacionales frente
a los modelos fisicos.

e Proponer pardmetros propios en este campo para la cuantificaciéon de la eficiencia del
reactor en base a la velocidad a la que circula el fluido en el interior de la celda.
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o Definir el ajuste mas adecuado de los distintos operadores de disefio para cada una de las
propuestas de optimizacion realizadas.
e Obtener una geometria éptima en funcién de los parametros de disefio para la construccion

de una celda a escala real.

A partir de la metodologia propuesta se ha seguido un proceso de optimizacion en relacién con la
influencia del flujo del electrolito en el interior de la celda para desarrollar una geometria final

optimizada.

A partir de los analisis desarrollados, se ha demostrado la importancia que tiene la tecnologia de
almacenamiento de energia que se propone en el sistema energético espafiol y se ha realizado un
analisis econdmico de una bateria concreta que avala su viabilidad. Se ha estimado, en este caso, un

tiempo de amortizacién de 8 afios y medio.

Asimismo, se ha realizado un modelo validado para un prototipo experimental con mediciones en
laboratorio y contrastaciones numéricas que avalan el uso de la fluidodindmica computacional que se
propone. A través del software comercial STAR-CCM+ de CD-Adapco®, se ha validado un modelo
inicial a escala de laboratorio en el Departamento de Electroquimica de la Universidad de Alicante
(Espafia). Esta validacidn ha dado unos errores menores del 2,22 % al comparar el modelo fisico con
el numérico. Se han definido ciertos pardmetros de funcionamiento en este primer prototipo como,
por ejemplo, el porcentaje de volumen de fluido circulando en la direccién principal del flujo, siendo

este del 83 %.

En la presente tesis se propone una metodologia conjunta basada en la experiencia adquirida en
fases previas para proponer parametros de disefio. Dicha metodologia atiende a la definicién de los
siguientes conceptos: coeficiente de simetria, coeficiente de uniformidad, coeficiente del rango de

velocidades y volumen de fluido en la direccion principal.

El coeficiente de simetria indica la diferencia de caudal que circula por ambas partes de la celda en la
direccién longitudinal; el coeficiente de uniformidad evalia la velocidad media de cada canal; el
coeficiente del rango de velocidades analiza la velocidad en un punto especifico de la membrana
para determinar la variabilidad del frente de velocidad; y, por ultimo, se define el volumen de fluido
en la direccién principal que cuantifica la laminaridad y direccién del fluido en el interior de la celda.
Esta metodologia se usa para optimizar la bateria basada en modificaciones sobre disposiciones ya
existentes, de manera que se llega a una geometria final en la que el nimero de los canales mas
cercanos a la membrana es de 84, con una distancia de 1 mm entre canal y canal. Esta geometria

construida a escala real y ensayada en el Laboratorio Justo Nieto de Mecdanica de Fluidos de la



Universidad Politécnica de Valencia esta validada con mediciones experimentales de presiones y

velocidades lo que permite ratificar el modelo numérico propuesto.

La bateria disefada tiene practicamente una simetria perfecta y una distribucién uniforme cuando el
fluido alcanza la membrana. El 100 % del fluido que transcurre por la zona de membrana circula en la
misma direccién, lo que provoca que se minimicen las zonas de recirculacién o zonas muertas. La
metodologia descrita cuantifica la bondad de un disefio claramente mejorado frente a los ya
existentes, al mismo tiempo que valida la metodologia propuesta para el disefio de este tipo de

elementos basados en la mecanica del flujo del electrolito en el interior de la misma.

La presente tesis se avala con una comunicacion a congreso y cuatro articulos presentados a revistas

indexadas en la base de datos "Journal Scitation Reports" que se detallan a continuacién.
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