Resum

La present tesi proposa una metodologia basada en la modelaci6 de la mecanica de fluids
computacional per a optimitzar la hidrodinamica del flux d'electrolit en els reactors electroquimics

amb validacions experimentals.

Es presenta una investigacié de manera que a través de la proposicié i analisi d'uns parametres
indicadors, es puga millorar els dissenys actuals de les cel-les que constitueixen els reactors en

aquest estudi i proposar un optim realitzable.

El objectiu de la present tesi és, per tant, analitzar i revelar els estats de flux de I'electrolit dins del
reactor electroquimic utilitzant un codi numeric que resolgui en profunditat, en les geometries
proposades la mecanica del flux d'electrolit. Aco permet, per una banda, determinar uns parametres
quantificables que analitzen la bondat dels dissenys a fi de tindre visualitzacions dels fluxos; i d’una
banda, disposar d'aspectes quantificables que permeten |'optimitzacié dels dissenys de I'altra. El
disseny i el parametres propostos es validen experimentalment en dues geometries diferents

desenvolupades per tal fi.

Este objectiu de caracter general s'ha concretat en una serie d'objectius més especifics, que sén

detallats a continuacio:

e Realitzar un estudi de la viabilitat economica basat en el cas d'Espanya d'este tipus de
bateries.

e Realitzar estudi detallat sobre les investigacions realitzades fins a la data relativa a
I'optimitzacié per mitja de tecniques CFD (per les seues sigles a I'anglés: Computaional Fluid
Dynamics) de l'interior d'un reactor electroquimic redox, ja siga per mitja de metodologies
funcionals o per mitja d'un altre tipus de tecniques de disseny.

e Avaluar la bondat dels distints models desenrotllats per mitja de les tecniques CFD enfront
de models experimentals, observant I'adequacié dels models computacionals enfront dels
models fisics.

e Proposar parametres propis en este camp per a la quantificacié de I'eficiencia del reactor
basant-se en la velocitat a que circula el fluid en l'interior de la cel-la.
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e Definir I'ajust més adequat dels distints operadors de disseny per a cada una de les propostes
d'optimitzacid realitzades.
e Obtindrem d'una geometria optima en funcié dels parametres de disseny per a la construccio

d'una cel-la a escala real.

A partir de la metodologia proposada, s'ha seguit un procés per a la determinacié d'un optim quant
al paper que juga el flux del fluid d'intercanvi en l'interior de la cel-la per a desenvolupar una

geometria final optimitzada.

A partir dels analisis aci desenrotllats, s'ha conclos la importancia que en el sistema energéetic
espanyol té la tecnologia d'emmagatzemament d'energia que aci es proposa i s'ha realitzat una
analisi economica d'una bateria concreta que avala la viabilitat de les bateries proposades, estimant

si és el cas particular un temps d'amortitzacié de 8 anys i mig.

Aixi mateix s'ha realitzat un model validat para prototip experimental amb mesuraments en
laboratori i contrastacions numeriques que avalen I'Us de la fluid-dinamica computacional que es
proposa. A través del programari comercial STAR-CCM+ de CD-Adapco©, s'ha validat un model inicial
a escala de laboratori departament d'Electroquimica de la Universitat d'Alacant (Espanya) , en que
comencgar a assajar els parametres. Esta validacié ha donat uns errors menors del 2,22 % al comparar
el model fisics amb el numeric. S'han estimat en este primer prototip certs parametres de
funcionament, com per exemple, el percentatge de volum de fluid circulant en la direccid principal

del flux, d’aquesta el 83 %.

La present tesis proposa una metodologia conjunta a la llum de |'experiencia adquirida en les fases
prévies basada en la definici6 dels conceptes segilients: coeficient de simetria, coeficient

d'uniformitat, coeficient del rang de velocitats i volum de fluid en la direccié principal.

El coeficient de simetria indica la diferéncia de cabal que circula per ambdds parts de la cella en la
direccié longitudinal, el coeficient d'uniformitat avalua la velocitat mitjana de cada canal. El
coeficient del rang de velocitats analitza la velocitat en un punt especific de la membrana per a
determinar la variabilitat del front de velocitat i finalment, el volum de fluid en la direccid principal,
el qual quantifica quantificar la laminaritat i direccié del fluid en l'interior de la cella. Esta
metodologia , s'usa per a optimitzar la bateria basat en modificacions sobre disposicions ja existents
de manera que s'arriba a una geometria final en qué: el nombre de canals mes apropat de la
membrana és de 84, amb una distancia de 1 mm entre canals. Esta geometria construida a escala
real i assajada en el Laboratori Justo Nieto de Mecanica de Fluids de la Universitat Politécnica de
Valéncia esta validada amb mesuraments experimentals de pressions i velocitats que permet ratificar

el model numeric proposat.



La bateria aixi dissenyada té practicament una simetria perfecta i una distribucié uniforme quan el
flux aconsegueix la membrana. El 100 % del fluid que transcorre per la zona de membrana circula en
la mateixa direccid, la qual cosa provoca que es minimitzen les zones de recirculacié o zones mortes.
La metodologia aixi descrita, quantifica la bondat d'un disseny clarament millorat enfront dels ja
existents, al mateix temps que valida la metodologia proposada per al disseny d'este tipus

d'elements basats en la mecanica del flux de I'electrolit en l'interior de la mateixa.

La bateria aixi dissenyada té practicament una simetria perfecta i una distribucié uniforme quan el
flux aconsegueix la membrana amb un volum de recirculacié en la zona de membrana practicament
nul. La metodologia aixi desenrotllada, quantifica la bondat d'un disseny clarament millorat enfront
dels ja existents, al mateix temps que valida la metodologia proposada per al disseny d'este tipus

d'elements basats en la mecanica del flux de |'electrolit en l'interior de la mateixa.
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