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Megawatts shipped by region 2010 - 2015
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Weglanowe ogniwo paliwowe — (ogniwo paliwowe ze stopionymi weglanami; ang. Molten Carbonate
Fuel Cell, MCFC). Elektrolitem w ogniwach MCFC jest mieszanina stopionych weglanow Li/Na lub
Li/K. Ogniwa MCFC pracujg w wysokich temperaturach (650°C), co pozwala na stosowanie réznych
rodzajow paliw (wodor, gaz ziemny, biogaz, syngaz).

Weglanowe ogniwo paliwowe (MCFC)
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Katoda MCFC
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Zdjecie SEM mikrostruktury katody MCFC
(pow. 1000x)

, Porowatosé: 70%
Srednia wielkos¢ pora: 7-15um
Grubos¢: 0.50-1.00mm

100 um
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Materiat: Ni (in situ NiO)

jest katalizatorem dla procesu
redukciji tlenu,

nikiel ulega utlenianiu in-situ
w  warunkach pracy ogniwa

—> zmniejszenie porowatosci,

NiO wykazuje dobrg odpornosc
chemiczng w warunkach pracy
MCFC,

jest materiatem odpowiednim do

wytwarzania  struktur o duzej
porowatosci i powierzchni
wilasciwej,

struktura bimodalna: duze pory
(dyfuzja gazow) i mate pory
(wnikanie elektrolitu).
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Rola mikrostruktury elektrod

Mikrostruktura, obok sktadu chemicznego elektrod, odgrywa kluczowg role
w funkcjonowaniu weglanowego ogniwa paliwowego.

Struktura porowata elektrod MCFC, typowa dla katalizatorow przeptywowych, musi
charakteryzowac sie:

» odpowiednig porowatoscig zapewniajgcg
swobodny przeptyw mediéw reakcyjnych  Por
(paliwa  zawierajgcego wodor, CO,,
mieszanki bogatej w tlen), jak rowniez
odprowadzanie produkté reakcii,

* odpowiednim rozkltadem wielkosci poréw
zapewniajgcy wiasciwy stopien wnikniecia
elektrolitu do elektrody,

 odpowiednig powierzchnig wiasciwa
zapewniajgcg dostateczng powierzchnie
reakcji — maksymalizacja dtugosci granic
tréjfazowych (ang. three-phase boundary,

TPB). elektrolit : katoda

Na podstawie: Brandon, N.P. and Brett, D.J., Philos Transact A Math Phys Eng Sci (364) 2006
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Model granicy trojfazowej w katodzie MCFC

MOLTEN
CARBONATES
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Parametry obliczeniowe

MATERIALS
DESIGN
DIVISION

e

-t
ko "X’l"ﬂ
». ‘aio*axoj

SIE VIEW

Spin-polarized density functional theory
(DFT) as implemented in the Vienna ab
initio Simulation Package (VASP)

The p(2x2) NiO(111) octopolar surface was
represented by supercell containing 112
atoms in 4 NiO layers, separated by a vacuum
space of 15 A

3x3x1 Monkhorst-Pack k-point grid to
sample the first Brillouin zone3 and final
convergence criteria of 1x10-5 eV and
0.03 eV/A

To accurately account for strong electron
correlation in the Ni 3d orbitals the DFT+U
method was applied. The U = 5.4 eV was
chosen to reproduce the electronic structure
of NiO
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AGayg = Gy — Gys — G* + 5™ (U — Upey)

where:

Gx+, Gys and G* denote free energy of surface with adsorbed ionic species X, free

energy of ionic species X in a gas phase and free energy of bare surface, respectively.

The last term denotes the potential energy of de™charge, transferred from the
cathode surface to the ionic species X. This gives a linear relationship between
electron potential U and the Gibbs free energy of adsorption AG,,4. To reflect a real
condition, we assumed the value of U to be -0.8 V with respect to anode potential,

which is a typical value of in-cell voltage at the maximum power density of MCFC*3.
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Przedstawione prace zostaty wykonane w ramach grantu obliczeniowego
NR275 z wykorzystaniem Komputeréw Duzej Mocy PCSS.
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