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Abstract: The development of lattice Boltzmann method numerical simulation was reviewed in the article for the direct 
methanol fuel cell (DMFC). The up-to-the-minute progress of the lattice Boltzmann method applied in multiphase flow, 
mass and heat transfer and electrochemical reactions in the fuel cells was described in detail. As a computational fluid 
dynamic method, the lattice Boltzmann method is an effective and efficient numerical scheme to analyze the perform-
ance of the fuel cell. The numerical simulations performed better understanding of the complex phenomena of fuel cells. 
These processes were needed for optimum call design. The latest research development was also reviewed in the article. 
At the same time, the deficiency of the present model was pointed out. 
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摘  要：综述了用格子 Boltzmann 方法模拟直接甲醇质子交换膜燃料电池的研究进展，具体介绍了利用格子

Boltzmann 方法模拟燃料电池中的多相流，传热传质和电化学反应过程等的最新进展，认识到格子 Boltzmann 方

法作为一种计算流体力学的介观模拟方法，是一种有效的分析燃料电池性能的数值方法，通过数值模拟可以更

好地了解电池的复杂物理化学过程，为优化电池性能提供更充分的理论依据。文章还对研究最新进展予以简单

评述，同时指出了目前研究过程中所建模型存在的不足。 

 

关键词：格子 Boltzmann 方法；直接甲醇燃料电池；质子交换膜燃料电池 

1. 引言 

随着社会的发展和人口的增长，能源消耗和环境

污染成为一个严峻的社会问题，如何实现可持续发

展，成为人类面临的重大问题。要从根本上解决能源

危机，这就需要实现从传统能源到新型能源的转型，

人类对未来能源的要求应该是清洁无污染，效率高，

经济安全和价格低廉。 

燃料电池是一种可以直接将燃料中的化学能转

化为电能，能量转化效率高，环境友好型的电化学装

置。直接甲醇燃料电池(DMFC)属于燃料电池的一种，

使用甲醇，水和氧气作为燃料。DMFC 具有一般的燃

料电池特性外，还具有很多优势，如可在室温快速启
*基金项目：国家自然科学基金 10932010，11072220 资助。 
#通讯作者。 

Copyright © 2012 Hanspub 1 



直接甲醇质子交换膜燃料电池的格子 Boltzmann 方法研究进展 

动，能量密度高，系统简洁，无电解液流失等。 

在燃料电池内发生很多物理化学现象，同时涉及

到传质、传热、多孔介质、多组分、多相、动量和电

化学反应。为了了解这些耦合的物理化学过程，分析

电池材料参数和特定电池设计对电池性能的影响，更

好地优化燃料电池系统，国内外许多研究工作组进行

了实验和数值模拟研究。但是由于燃料电池中的环境

是高效反应的，在电池运行时对其直接进行测量难度

非常大，所以数值模拟成为最常用的研究手段。Inoue

等对质子交换膜燃料电池气体扩散层中的两相流进

行数值研究[1]，林鸿等对质子交换膜燃料电池进行了

三维数值模拟[2]，此外像 Kulikovsky[3]，Ge 和 Liu[4]，

Xu[5]等对燃料电池中的各个结构进行了数值模拟。 

格子 Boltzmann 方法作为计算流体的一种新工

具，可以应用到多孔介质流[6,7]、化学反应流[8]、磁流

体[9]、非牛顿流体[10-12]、多相多质流[13-19]等许多领域。

格子 Boltzmann 方法与其他传统数值方法相比，具有

并行性能好，物理图像清晰，程序易于实施和边界处

理简单等优点，尤其在解决复杂几何结构的问题时有

很大优势。因此，受到许多国内外学者的关注[20]。Joshi

等利用格子 Boltzmann 方法模拟固体氧化物燃料电池

中的多组分气体输运现象 [21]；Tabe 等利用格子

Boltzmann 方法研究燃料电池中气体流管道中的两相

流[22]，还有许多数值研究者利用格子 Boltzmann 方法

模拟不同的运行参数对燃料电池的影响，例如 Fei 等
[23]，Hao 和 Cheng[24]，Park 等[25]和 Niu 等[26]。 

2. 直接甲醇燃料电池的基本工作原理和结构 

直接甲醇质子交换膜燃料电池主要包括极板、多

孔扩散层和膜电极(MEA)，其中质子交换膜是整个电

池系统的核心部分。直接甲醇燃料电池的基本工作原

理如图 1 所示。 

甲醇水溶液在阳极流道流动的过程中，穿过阳极

扩散层到达阳极催化层，同时，空气(氧气)在阴极流

道逐渐向阴极扩散层渗透到达阴极催化层。在阳极催

化层甲醇和水反应生成 CO2，氢离子并释放出电子。

质子通过电解质膜到达阴极催化层，电子由外电路到

达阴极催化层。在阴极催化层质子和电子与氧气反应

生成水。反应式为： 

3 2CH OH H O CO  2 6H 6e         (1) 

CH3OH + H2O

CO2

O2 + H2O (蒸汽)

阳极扩散层

阳极催化层

质子交换膜

阴极催化层

阴极扩散层

H2O

H+(xH2O)

H+(yCH3OH)

电负荷

e-e-

 

Figure 1. Schematic view of the DMFC[27] 
图 1. DMFC 工作原理示意图[27] 
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由以上反应式可知，直接甲醇燃料电池中的阴极

反应跟质子交换膜燃料电池完全一样，在工作过程中

电池中的游动离子也仅为质子，因此，阴极催化剂均

为 Pt/C，电解质膜也都为 Nafion 膜。 

3. 直接甲醇质子交换膜燃料电池的格子 
Boltzmann 方法数值模拟 

3.1. 格子 Boltzmann 方法方程体系 

3.1.1. 宏观控制方程 

在计算流体力学模拟中直接甲醇燃料电池阳极

和阴极的流场和组分浓度是一样的，下面会分别给出

模型的控制方程。 

质量守恒方程： 

 


                  (4) 

动量守恒方程： 

2
iV V P r V S


      

 

2eff
l l l lV C D C S 

      (5) 

rε表示多孔介质的修正系数。 

物料守恒方程： 

             (6) 

l 表示阳极的甲醇，水，CO2 和阴极的 O2，水蒸气。
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Cl为组分 l 的摩尔浓度，Sl为化学组分在电化学反应

过程中质量产生或消耗的速率。    

lS 

,     

,      

0,             

a

c

s
j

nF
s
j

nF









 阳极催化层

阴极催化层

其他区域

              (7) 

式中，n为组分 l反应的得失电子数，s为反应的化学

计量系数，j为体积反应率。 

电化学反应率： 
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式中，下标 a 和 c 表示阳极和阴极，airef为参考交换

电流密度，C 为甲醇摩尔浓度，C 为氧气摩尔

浓度， L ref
2O
,G refC 为参考甲醇摩尔浓度，C 为参考氧气

摩尔浓度，γ和 α分别为浓度参数和传递系数，η为过

电位，T为温度，R为气体常数。 

3.1.2. 格子 Boltzmann 方程 

考虑了外力的流场的格子 Boltzmann 方程为： 

   

   , i

, ,

1
                              ,

i i i

eq

i i

f x ce t t t f x t

f x t f


    

 

  

x t tF     
   (10) 

 ,if x t
 是 t时刻处于 x


i



t

位置，速度为 e 的粒子的体平

均密度分布函数，τ是无量纲弛豫时间， 是时间的

增量。体平均平衡态分布函数  ,
eq

if x t


定义为 

 2

4
 

2

i i s

s s

e e c I

c c

 


 
2

:
1

eq i
i i

uue u
f 

  


   
    (11) 

i 为权重， 0 4 9  ，当 时，1, 2,3, 4i 1 9i  ，当

时，5,6,7i  ,8 1 36i  ， c x  t 为格子速度，

3sc c ，  为多孔介质的孔隙度。 

方程(10)中的外力项 iF定义为[28,29]： 
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采用 D2Q9 格子 Boltzmann 模型，离散的速度 e

为， 
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体平均密度和速度分别定义为， 
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与流场分布函数不同，浓度场的格子 Boltzmann 方程

分布函数为 
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相应的平衡态分布函数为[30-32]： 

2
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方程 (10)和 (16)中的弛豫时间  和 l 分别定义为

 2 0.5sc t     2 0.5l l sD c t    lD

1, , ; 1, ,

和 ， 为组分 l

的扩散系数。 

3.1.3. 边界处理 

电池内流场和浓度场采用相同的边界处理格式，

我们以流场为例来说明边界处理方式。如图 2 所示，

流体节点以实心圆圈表示，增加的虚拟流体节点以空

心圆圈表示，考虑均匀网格( x yi N j N  

1, , ; 0xi N j

)

覆盖流场，水平方向采用非平衡外推格式，竖直方向

采用周期性边界处理格式。由此，需要在竖直方向上

增加两层网格 (  1, , ;) 和 ( xi N 
1yj N

 

  )，代表虚拟流体节点。周期性边界处理格

式表达为 
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Figure 2. Schematic view of the periodic boundary 
图 2. 周期性边界处理示意图 
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式中， 表示虚拟流体节点

上的分布函数

 4,7,8 4,1f i

 , 1yi N  f 、 7f 和 8f 与流体节点  ,1i

上的分布函数 4f 、 7f 和 8f 相等。 

水平方向采用非平衡外推格式，考虑碰撞过程，

边界节点 O点的分布函数可以表示为 

     1
, , 1eq

i i i  , ,eq
if O t f O t f B t


  

f B t      

 ,x j  1,xB N j

i

 
(21) 

式中，节点O N 为边界节点，节点 与

O点为相邻流体节点。  ,f O t 为碰撞后的分布函数。 

3.1.4. 直接甲醇质子交换膜燃料电池的格子 
Boltzmann 方法数值模拟研究现状 

燃料电池运行时涉及到多孔介质流、热质传递、

电化学反应和多组分多相流等复杂物理过程。采用格

子 Boltzmann 方法模拟多相流，可以方便地描述出相

与相之间的相互作用；模拟多孔介质流，可以直接描

述孔隙内的流体流动。格子 Boltzmann 方法作为一项

重要的数值计算方法，一直都在发展，在许多领域取

得了开拓性进展[33-38]。 

在直接甲醇燃料电池中，甲醇水溶液在阳极催化

层反应生成CO2，如果CO2气体大量聚集会堵塞流道，

降低燃料电池性能，所以如何去除 CO2气泡是人们较

为关注的问题。Fei 等对 DMFC 阳极流道中的甲醇溶

液和 CO2气体两相流动建立了物理模型如图 3，并用

热格子 Boltzmann 模型(TLBM)对阳极微管道中的相

流进行了数值模拟，然后用商业软件对结果进行了验

证，主要目的是得到一个高效的计算方法来解决这一 

CO2气泡
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Figure 3. Schematic diagram of the simulation domain of the bub-
bly thermal flow in a microchannel in which x-axis is the flow 

direction and y-axis is opposite to the gravity. The microchannel is 
16.0 um long and 1.5 um high. No-slip boundary conditions are 
applied at the upper and bottom walls, while velocity boundary 
conditions are imposed at the inlet and exit of the microchannel 
图 3. 微管道中气泡热流的计算区域示意图，x 轴是流动方向，y
轴是重力的反方向。微管道长 16.0 um，高 1.5 um。上表面和下表

面利用无滑移边界条件，管道的进口和出口施加速度边界条件[35] 

 

问题[23]。研究表明：气泡的尺寸随着壁面温度的增加

而减小，在微管道中气泡尺寸的改变对气泡的流动性

有很明显的影响，小气泡相比较大气泡流动性比较强，

也就是说在壁面温度高的微管道中小气泡移动较快。

关于气泡输运速度和壁面温度之间的关系，TLBM 和

VOF(volume of fluid)两种数值方法得到了一致的结

论，就是即使气泡在入口速度为 0，但只要沿着管道

有温度梯度，气泡可以在水平微管道中自动地移动，

气泡的移动速度随着温度梯度的增加而增加。模拟结

果对DMFC中CO2去除技术的研究可以起到积极的作

用，同时证明了热格子 Boltzmann 方法模拟微管道中

气泡热流的可行性和高效性。但在这一工作中，他们

把 DMFC 阳极流道看作是微管道进行建模，所建的物

理模型只是对 DMFC 阳极流道的一个简化，而且所建

模型没有能够与扩散层及膜当中的传热传质过程较好

地结合起来，没有全面地描述流道中的流场形式。 

Tabe 等用格子 Boltzmann 方法模拟了质子交换膜

燃料电池阴极中反应物和产物的两相流，研究了水和

气体混合流的动力学特征[39]。在处理 Poisson 方程的

离散，节点处的压强边界和入口处的粒子分布函数

时，改进了格子 Boltzmann 方法计算过程使之能够扩

展应用到气体扩散层这一多孔介质中。结果表明：1) 

在质子交换膜燃料电池两相流中，考虑毛细管力，粘

力和惯性力的作用， LBM 可以模拟毛细管数

LCa u  对液态水流动的影响。2) 通过对有无气

体流道两种气体扩散层中的两相流模拟，得到气体流

道和气体扩散层的润湿性对两相流的影响较大，进一
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步说明可以通过控制气体流道和多孔扩散层的润湿

性来得到液态水和空气的最佳分布，从而使催化层的

氧气供应充分。可以看出，文章在研究液态水和空气

之间的相互作用对燃料电池性能影响的现象中，体现

了考虑整个系统物理性质的格子 Boltzmann 方法和适

当地选择边界条件的优越性。但是他们的建模没有包

含阳极，催化层和膜，而且模拟中设定温度为恒温，

是一个严重的模拟局限。温度分布的不同会对水的相

变数量有影响，因此不能考虑带有相变的物理现象。 

Hao 和 Cheng 利用多相自由能格子 Boltzmann 方

法模拟了质子交换膜燃料电池中穿过疏水性气体扩散

层微孔的水滴的形成，并且研究了水滴在气体剪切力

作用下在气体扩散层表面的运动情况[24]。呈现了水滴

的出现，生长，脱落和运动过程，研究了在气体流动

速度和气体扩散层表面润湿性影响下的脱落水滴的尺

寸和去除管道中水滴的时间。结果表明在疏水性强的

气体扩散层表面上，气体流速越大，水滴越容易去除。

此外，利用基于力平衡的解析模型求解了水滴脱落尺

寸，结果跟 LBM 模拟的结果相一致。说明 LBM 是一

种有效的工具来研究 PEMFC气体流道的水输运现象。 

质子交换膜燃料电池的电极通常是由碳布或碳

纸构成的多孔介质。Park 等用格子 Boltzmann 方法模

拟了流体在多孔电极中的流动[40]，计算了多孔介质的

有效渗透率，并与文献[41]中的解析解作对比，结果

一致如图 4。他们还建立了三维纤维多孔介质模型来

研究纤维屑的排列方向对有效渗透率的影响，结果表

明平行与平均流动方向的有效渗透率比垂直于平 
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Figure 4. Comparison of the effective permeability between the LB 
simulation (circles) and the lubrication model(square), as a func-
tion of the dimensionless tow permeability; the nominal poros-

ity(εnom) of porous medium is 0.4 
图 4. LB 模拟和 lubrication 模型的有效渗透率比较[40] 

均流动方向的有效渗透率大很多，接近于两倍。 

Niu 等用多相，多弛豫时间格子 Boltzmann 模型

模拟研究了质子交换膜燃料电池系统气体扩散层中

的水气输运过程[26]。这一模型基于平均场扩散界面理

论，能够处理大密度比率和不同粘性下的多相流。无

滑移边界和润湿边界分别采用标准的反弹边界条件

和近似平均方法进行处理，能够详细地描述气体扩散

层中的液气输运。不像大多数的格子 Boltzmann 方法

是基于 Bhatnagar-Gross-Krook 碰撞项，文中模型采用

与粘性无关的速度场，这对模拟不同粘性共存的多相

流是非常重要的。通过模拟在润湿壁面上的静电液

滴，并且与理论计算相比较，验证了这一模型的正确

性。然后，文章模拟了质子交换膜燃料电池系统气体

扩散层中的水气流动，研究了在不同条件下与饱和度

有关的输运性质，模拟结果跟文献中的数值模拟和实

验得到的结果相吻合[42,43]。 

质子交换膜燃料电池的气体扩散层是由碳布或碳

纸构成的多孔介质。在有关质子交换膜燃料电池的文

献中一般把气体扩散层作为渗透率为常量的各向同性

多孔介质来建模。实际上，纤维的排列方向造成的碳

纸的各向异性影响多孔介质的渗透率。Park 和 Li 通过

格子 Boltzmann 方法解决了质子交换膜燃料电池各向

异性气体扩散层中的多相流现象[25]。把碳布和碳纸的

各向异性孔隙结构分为空隙空间和孔隙空间进行建

模，利用 Stokes/Brinkman 公式求解，从各种显微图像

得到空隙空间和不可渗透的纤维分布。计算得到的多

孔介质的渗透性和文献[44]中的实验数据相一致。各

种纤维分布的模拟结果说明纤维的排列方向影响介质

的渗透率。模拟多相流的格子 Boltzmann 模型是基于

多组分格子 Boltzmann 模型和粒子间相互作用力的结

合，该模型成功地模拟了在多孔介质中液滴运动的复

杂不稳定性，为质子交换膜燃料电池多孔电极中液态

水聚集和去除机理的研究提供了有力的工具。 

在质子交换膜燃料电池阴极中，发生着各种化

学、物理、电学、电化学等过程，反应物传递速度慢，

电化学反应速率低是影响 PEMFC 性能的主要因素，

需要从孔隙尺度来深入地研究这些过程。陈黎等采用

格子 Boltzmann 方法直接从介观层次模拟了质子交换

膜燃料电池阴极催化层的传质和电化学反应过程[45]。

建立了理想二维规则模型，为了验证结果的正确性，

模拟所得的极化曲线和文献[46]的极化曲线吻合较 
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好。用电镜扫描 PEMFC 阴极催化层，处理图象得到

了一个实际二维计算模型。利用格子 Boltzmann 方法

进行模拟，得到了二维的氧气浓度和电势分布。表明

利用格子 Boltzmann 方法计算分析 PEMFC 阴极催化

层中传递和电化学反应是行之有效的。传统的宏观模

型考虑象曲折度、孔隙率、催化层组分和催化层厚度

等宏观参数对燃料电池催化层性能的影响，这样建立

的模型跟实际结构相比较有一定的差别，因此不能充

分说明催化层结构对燃料电池性能的影响。而 LBM

直接基于实际结构对传质和电化学反应过程进行研

究，不依赖于曲折度、孔隙率这些宏观参数。 

0

0 0.1 0.15 0.20.05

–0.1

–0.2

0

–0.1

–0.2

y/
H

x/H

Anode Diffusion
Layer

Anode Catalyst
Layer

Membrane

上面介绍了用格子 Boltzmann 方法模拟微管道，

气体扩散层，阴极催化层，但仅仅局限于燃料电池的

某一组件，没有综合考虑电池中发生的传质和流动，

基于燃料电池整体的模拟无疑会得到更完整、可靠的

信息。Delavar 等用格子 Boltzmann 方法，采用 D2Q9

模型对 DMFC 全电池进行数值模拟，计算区域包括阳

极流道，阳极催化层，阳极扩散层，质子交换膜，阴

极流道，阴极催化层和阴极扩散层[47]。这一模型通过

模拟反应物和生成物分别在空流道和多孔流道中的流

动模式和浓度场分布来研究电池的性能。从图 5 可以

看出，在多孔介质区域流场改变并且速度减小，流体

在阴极流道的速度比在阳极流道快。在模拟流场时，

由于这种速度的不同，存在两个流道交界面的收敛问

题，所以阳极和阴极采用不同的分布函数。从图 6 可

以看出，在反应催化层周围，反应物的浓度减小，生

成物的浓度增大。计算结果得到了合理的流场分布和

CO2 及甲醇浓度分布，文章还得到了在一定操作条件 
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Figure 5. Velocity contours (U/Umax-anode) for all seven parts of 
DMFC[47] 

图 5. DMFC 的速度分布(U/Umax-anode)
[47] 
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(b) 

Figure 6. Instantaneous carbon dioxide and methanol concentra-
tion contours (kgm–3) for anode channel, diffusion and catalyst 

layers, membrane 
图 6. 阳极流道，扩散层，催化层和质子交换膜上的瞬时 CO2(a)

和甲醇(b)浓度分布[47] 

 

下的极化曲线，我们可以在此基础上进一步讨论燃料

电池的结构参数和操作条件对电池性能的影响。结果

表明，这一模型能够比较精确地研究 DMFC 的流动模

式和性能，为进一步的研究打下良好基础。 

4. 用格子 Boltzmann 方法模拟直接甲醇 
质子交换膜燃料电池存在的问题 

1) 研究人员用格子 Boltzmann 方法研究了两相

流现象，但是在阴极伴随有水的蒸发和冷凝过程，人

们均忽略了水的相变过程，没有很好地考虑相变与传

热之间的相互影响，没有综合考虑到催化层反应动力

学对传质的影响以及流道中水蒸发和凝结过程中吸

收和释放的潜热的影响。阴极淹没和膜的干涸等现象

都是伴随水的相变过程而产生的一些非正常现象，如

果考虑了相变过程进行深入研究将会是十分有意义

的。 

2) 由于进行三维模拟时计算复杂性等因素，进行
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三维数值模拟的工作相对较少，建立的模型大多数都

是二维的，而且进行了简化，忽略了电池内的一些特

殊情况，不能详细地描述电池内的传质传热和电化学

反应过程。 

3) 人们把格子 Boltzmann 方法数值模拟的研究

重点放在了两相流上面，忽略了工作温度，空气压力，

甲醇水溶液浓度，流量，电池结构，运行工况等参数

对电池性能的影响。例如，当电池作为交通工具等电

源时，经常处于变工况的工作状态下，了解电池的动

态特性对优化电池的性能也是十分重要的。 

5. 结束语 

格子 Boltzmann 方法作为一种计算流体力学的方

法，应用在许多传统模拟方法不能胜任的领域，比如

多相流，复杂几何结构和伴随有化学反应的流动过

程。人们对直接甲醇质子交换膜燃料电池建立不同的

模型，利用格子 Boltzmann 方法对其进行模拟计算，

涉及多孔介质，微管道，热流，多相流，还有直接对

DMFC 整体进行建模。通过数值模拟，详细揭示了电

池内复杂流动结构、传热传质过程、电化学反应动力

学及其对电池性能的影响，可以为优化燃料电池的性

能提供有力的理论依据，也更具有实际应用价值。但

同时为了更进一步深层次的了解燃料电池，提高其性

能，要综合考虑相变和传热、传质间的相互影响，催

化层内的电化学反应动力学和传质、电荷传递间的耦

合作用。因此，我们还需要结合相变，两相流和电化

学反应等建立先进的燃料电池综合模型，利用格子

Boltzmann 方法的优势对其进行数值模拟。 
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