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Résumsé :
Le travail de cette thése est dédié aux problémes de la gestion thermique de la pile & combustible PEMFC destinée au
transport automobile. En effet, 50% de I’énergie produite par la pile est transformée en chaleur. L’utilisation effective et op-

timale de la pile nécessite une bonne compréhension du champ thermique afin de controéler les flux de chaleur qui la traverse.

Dans la premiére partie de cette thése, nous avons développé ’approche nodale, inspirée de 1’analogie thermique-électrique,
pour un cas de transfert thermique couplé conduction-convection. Cette approche présente ’avantage d’une part, de pré-
senter le phénoméne thermique dans la pile a combustible sans avoir recours au couplage entre codes de calculs, et d’autre

part, sa mise en ceuvre pour le calcul intensif. Nous montrerons que les temps des simulations sont considérablement réduits.

Dans la deuxiéme partie de cette theése, nous avons exploité ’approche nodale pour la régulation de la température de la
pile. Nous avons obtenus un modéle d’état qui réveéle un lien bilinéaire entre la variable d’état représentée par la température
et les entrées du systéme. Nous montrerons dans ce travail qu’il est possible de réguler par rétroaction la température de la

pile a combustible autour d’un point de fonctionnement choisi.

Mots Clés : Pile a combustible, PEMFC, comportement thermique, approche nodale, calcul intensif, systémes bili-

néaires, stabilisation par retour d’état, systémes non-linéaires.

Abstract :

This thesis deals with contribution to thermal problems of PEM Fuel Cell. In fact, since the chemical conversion of energy
stored within the fuel cell is accompanied by the production of an important thermal energy (50%), it is most important to
understand the thermal behavior of fuel cell. Majority of models involves complex systems of heat differential equations. In
addition, PEMFC presents a heterogeneous system and thermal coupling of conduction-convection involves complex partial

differential equations, and their solution can not be done within a reasonable amount of time by sequential program.

In the first part of this wok, seeking reliable and simple method for study of thermal behavior phenomena, we have develo-
ped the nodal approach that result from a formal analogy between analogical circuits and their counterpart’s phenomena.
In this approach, we can represent the two phenomena of conduction-convection without any coupling of with another
approach of representation. It will be shown in this thesis that this model presents hight scalability and parallel processing

characteristics that make it suitable for simulation on parallel machines or a network of workstations.
In the second part of this work, we have interested to the control of the temperature of fuel cell. The model inspired by
the nodal approach that we have developed is in the bilinear form. We propose a result on feedback stabilization of thermal

behavior of PEM Fuel Cell.

keywords :PEM Fuel Cells, thermal behavior, nodal approach, parallel processing, bilinear systems, feedback stabili-

zation, nonlinear systems.
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Introduction générale

La recherche d’une nouvelle source d’énergie a la fois économiquement viable et sus-
ceptible de réduire les émissions des gaz a effet de serre est 'une des problématiques de la
recherche dans I'industrie énergétique. En effet, les changements climatiques et leurs effets
désastreux sur la planéte deviennent de plus en plus menagant. Le secteur automobile est
un consommateur principal des énergies fossiles et a un grand impact sur la pollution.
C’est ainsi que, et vu les différentes décisions politiques au niveau national et interna-
tional, aujourd’hui plusieurs industries y compris les fabricants des véhicules & moteur
thermique investissent des moyens importants afin d’explorer de nouvelles technologies en

vue du remplacement des énergies fossiles.

La Pile & Combustible (PAC) est une de ces nouvelles technologies. Bien qu’elle a
été découverte il y a plus d’un siécle et demi, ce n’est que tout récemment que les pro-
grés technologiques ’ont rendu concurrentielle par rapport aux méthodes traditionnelles
de production d’énergie. Les piles de types PEMFC (Proton Exchange Membrane Fuel
Cell) sont les mieux adaptées pour le secteur automobile. Elles opérent a des tempéra-
tures basses (c’est-a-dire des températures utilisées entre 80°C' et 90°C'), contrairement
par exemple, aux SOFC (Solid Oxyd Fuel Cell) qui fonctionnent a des températures éle-
vées (autour de 800°C). Cette caractéristique thermique leur offre un temps de démarrage
quasi-instantané (c’est-a-dire inférieur a 0.1s). Cependant, leur intégration dans un sys-
téme de traction nécessite une bonne maitrise des paramétres physiques qui influent sur

leur fonctionnement.

Suite aux réactions exothermiques qui se produisent au niveau des électrodes, les
grandeurs d’états telles que la température, la pression et notamment les flux des réactifs
sont perturbées, ce qui affecte considérablement la tension délivrée par la PaC. Par ailleurs,
les performances des PaC sont limitées par des problémes liés a la thermo-hydraulique

tels que 1’assechement des membranes et I’engorgement en eau des canaux de distribution
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des gaz.

Finalement, on distingue trois problématiques importantes pour la PEMFC : ’arri-

vée des gaz, la gestion d’eau et le controle de I'aspect thermique.

Les travaux de recherche présentés dans ce mémoire de thése sont dédiés essentielle-
ment a ’aspect thermique de la pile. Le but de la thése est double. D’une part, proposer
des méthodologies en vue de la simulation du comportement thermique de la pile et,

d’autre part, établir des stratégies pour le controle de la température.

Plus de 50% de I’énergie produite est transformée en chaleur. Par conséquent, 1'utili-
sation effective et optimale de la PAC nécessite une bonne compréhension du champ ther-
mique afin de controler les flux de chaleur qui traversent la pile. L’étude du comportement
thermique d’une pile nécessite une approche de modélisation permettant de représenter les
champs de températures en chaque partie des cellules qui forment la pile. Les approches
de modélisation en vue de la simulation du comportement thermique communément uti-
lisées, reposent sur la résolution de I’équation de la chaleur. Cependant, comme la pile est
un systeme hétérogeéne constituée d’une part d’une partie solide représentant la cellule et
les plaques bipolaires et, d’autre part, d’une partie fluide composée des canaux des gaz et
du circuit de refroidissement, nous avons un phénomeéne de couplage thermique résultant
de la conduction et de la convection thermique. La résolution des équations des modéles
thermiques devient complexe et trés cotiteuse en ressources et en temps de calcul. Il est
dés lors nécessaire de développer de nouvelles approches alternatives permettant d’étu-
dier le comportement thermique global de la pile en tenant en compte de deux facteurs

importants : la précision des résultats de la simulation et un cott réduit en temps de calcul.

Pour un fonctionnement optimal de la pile, le contréle du comportement thermique
est fondamental. D’une part, une pile n’est fonctionnelle que lorsque sa température at-
teint un seuil minimal et, d’autre part, la température ne doit pas dépasser un seuil
maximal au risque de détériorer la membrane. Ainsi, un circuit de refroidissement est
systématiquement mis en place. Par ailleurs, il est nécessaire d’établir des stratégies de
controle du comportement thermique en fonction des températures de consignes consi-
dérées. Pour ce faire, une approche adoptée peut étre celle d’'une synthése de lois de
commande effectuée a partir de modéles mathématiques suffisamment représentatif du

comportement thermique mais assez simples pour étre exploités.



Les objectifs de ce travail sont les suivants

1. Proposer une approche de modélisation en vue de la simulation du comportement
thermique en tenant en compte du facteur de couplage de la conduction et de la
convection thermique. Puis, de réduire le cotit de calcul en utilisant le calcul paralléle

pour I'implantation et pour ’exactitude de la simulation.

2. Proposer des stratégies de controle pour la commande par rétroaction de la tempé-
rature de la pile fondées sur 'utilisation de modéles sous forme d’équations diffé-

rentielles.

La thése est organisée en six chapitres.

Le premier chapitre comporte une introduction et des généralités sur la pile a com-
bustible et les problémes liés & son comportement thermique. On présentera en particulier
la pile de type PEMFC (Proton Membrane Exchange Fuel Cell) et on donnera une clas-

sification des modéles existants.

Le second chapitre est dédié a 1’état de l'art des modeéles thermiques de la pile
PEMFC. Un classement des modéles décrivant le comportement thermique de la pile sera
adressé. La modélisation par "approche nodale et son domaine d’application sera aussi

adresseé.

Dans le troisieme chapitre, nous présenterons le modéle thermique de la pile. Une
approche nodale globale de représentation des transferts thermiques au sein d’une pile a
combustible, en utilisant une représentation macroscopique basée sur ’equivalence élec-
trique est mise en place. Cette approche initialement et communément utilisée dans le
domaine de I’habitat et dans la description des phénomeénes aérodynamiques, vient d’étre
appliquée récemment sur une pile [Dumercy, 2004]|. Néanmoins, elle nécessite une amélio-
ration afin d’étendre son domaine d’application pour la description des phénoménes de
couplage thermique (par exemple, I’échange simultané de conduction et de convection).
Dans ce type d’échange, la mise en oeuvre d’une approche de modélisation globale est
possible, grace a la notion de conductance « fluide », qui représente une grandeur liée
au caractére de ’écoulement. En effet un nceud appartenant au fluide (c’est-a-dire gaz
d’alimentation ou eau de refroidissement), échange de la chaleur par déplacement de la
matiére avec un nceud voisin du méme canal et aussi par convection avec un nceud voi-

sin situé dans la partie solide (par exemple, les électrodes de la pile). L’échange global

7
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sera ainsi représenté par une conductance équivalente sans avoir recours a la description
de chaque phénomeéne a part. Cette approche de modélisation s’avére simple et permet
d’éviter I'utilisation des équations aux dérivées partielles qui ne sont pas toujours facile

a résoudre. En plus, elle offre une souplesse en vue de la mise en oeuvre du calcul paralléle.

Le quatriéme chapitre est consacré aux langages de programmation paralléles. Nous
donnerons la taxonomie des langages et des machines paralléle et nous présenterons les

bibliothéques utilisées pour la simulation du modeéle thermique de la pile.

Les résultats de la simulation du comportement thermiques de la pile feront ’objet
du cinquiéme chapitre. Une comparaison entre le modéle thermique simulé en utilisant la
discrétisation par les différences finis et le modéle nodal sera adressé. Une synthése sur

I’apport du calcul paralléle sera aussi exposée dans ce chapitre.

Le sixiéme chapitre est dédié¢ au probléme du controle comportement de la pile a
combustible. Dans ce travail, 'objectif du controle est de commander le systéme par ré-
troaction. Il s’agit de réguler la température de la pile & une valeur de consigne désirée.
La démarche adoptée est celle de l'utilisation de modéles sous forme d’équations diffé-
rentielles. Plus précisément on considére des modéles dont le principe est détaillé dans le
chapitre 2. Puis en développant explicitement 1’expression de la conductance thermique
on aboutit a des systémes bilinéaires. La commande des systémes bilinéaires et malgré
leur structure simple, reste une question ouverte dans la litérature méme pour le petites
dimensions, le cas de la dimension trois par exemple. Il convient de préciser que concer-
nant la pile a combustible les systémes sont de grande dimension. Par exemple, dans le
cas des grandes puissances, la dimension du vecteur d’état est d’ordre douze. Par ailleurs,
le systéme non commandé est naturellement instable. C’est pourquoi dans ce travail on
procédera par un raisonnement fondée sur une analyse qui dépend des valeurs numériques

des différentes paramétres et de la plage de fonctionnement des grandeurs physiques.

Finalement, des conclusions et des perspectives seront présentées dans la derniére

partie de ce mémoire.



Chapitre 1

(Généralités sur la pile a combustible

1.1 Introduction

L’objectif de ce chapitre est de présenter le fonctionnement de la pile & combus-
tible et de son comportement thermique. Nous présenterons en particulier la pile du type
PEMFC et son principe de fonctionnement. Nous commencerons par décrire les para-
metres physiques qui influent sur son comportement thermique. Ensuite nous donnerons
une classification des modeéles thermiques selon leurs types, a savoir isotherme ou non
isotherme. Afin de compléter cette classification, nous introduirons le critére de 1’échelle
en considérant les modéles complets (c’est-a-dire ceux décrivant le comportement de la
pile et de ses auxiliaires) et les modeéles partiels (c’est-a-dire ceux décrivant seulement le

comportement de la pile).

1.2 Le fonctionnement général de la pile

La pile a combustible est un systéme électrochimique, convertisseur d’énergie, qui
convertit directement 1’énergie chimique d’une réaction d’oxydo-réduction en énergie élec-
trique. Elle différe des machines thermomécaniques ou la méme conversion suppose deux

stades intermédiaires, I’énergie thermique et ’énergie mécanique (FIGURE 1.1).

’ Thermique

ey S Bl I B — o]
(a) (b)

FIGURE 1.1 — a-Cycle thermo-électrique de production de 1’énergie. b-Cycle électro-
chimique de production de l'énergie.
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Plus précisément, une pile a combustible ne comporte pas de piéces en mouvement.
C’est ’action d’un fluide, I’hydrogene, qui dispense la pile de tout dispositif de tout mouve-
ment mécanique. Par conséquent, le fonctionnement d’une pile n’implique pas la présence
de deux sources de chaleur a température différente qui peut réduire le rendement. Ce-
pendant, ceci n’entraine pas une liberté a I’égard de la thermodynamique de la pile. En
effet, I’expression du rendement électrique de la pile dépend de son entropie comme il sera

décrit dans le présent chapitre.

1.2.1 Thermodynamique de la pile

Afin d’analyser le comportement thermique de la PAC, nous considérons le bilan

thermodynamique suivant |Feidt, 1997|

E@3)

?

Me, Pe (1) ——— Pile & combustible o Ms, Ps (2)

¢

Q4

FIGURE 1.2 — Bilan thermodynamique sur la pile.

Entrée 1 : la pile recoit par unité de temps une masse de combustible plus un

comburant.

Sortie 2 : la pile émet les produits de combustion.

Sortie 3 : la pile produit I’énergie utile E sous forme électrique comptée positive.

Sortie 4 : la PAC échange la quantité de chaleur () avec une seule source de chaleur

a la température ambiante.

La PaC recoit d'une part, une énergie mécanique externe empruntée aux pompes
d’alimentation ou a ’atmosphére et, d’autre part, une énergie interne sous forme chimique.

En appliquant la premieére loi de la thermodynamique on obtient

AH=FE+Q (1.1)

10
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Dans le cas d’un fonctionnement réversible, et d’aprés la définition de l’entropie, nous

avons
Q)
T

Puisque la PaC n’échange de la chaleur qu’avec une seule source a température constante,

ds = (1.2)

nous obtenons

Q = TAS. (1.3)

En introduisant la notion de 'enthalpie libre G = H — T'S, 'énergie délivrée par la PaC

est exprimée par 1’égalité suivante, définie en fonction de I’énergie libre
E=AG (1.4)

En d’autres termes, ’énergie maximale qui peut étre fournie par la PAC correspond a la
diminution de ’enthalpie libre des produits qui la traversent.
Lorsque le fonctionnement de la pile n’est pas réversible, il y a création d’entropie et par

conséquent
Q>TAS - E<AG (1.5)

1.2.2 Rendement d’une pile & combustible

La conversion électrochimique dans une pile & combustible est caractérisée par

e la tension F délivrée pour une intensité donnée, et qui détermine le nombre de
cellules élémentaires a empiler afin d’obtenir la tension nécessaire a 'application,
e le rendement de la conversion qui fixe les conditions thermohydrauliques de fonc-

tionnement de la PAC. Ce dernier détermine les paramétres de la modélisation.

La pile absorbe I’énergie A H qu’elle transforme en énergie électrique. Son rendement

théorique maximal est

AG AS
nmam - E - 1 - TE (16)

ou AH > 0.

Dans le cas général des réactions chimiques pour lesquelles AS > 0, accroissement,
de la température de fonctionnement de la pile exerce une action défavorable sur son

rendement. A titre d’exemple, pour la réaction, de production d’eau par la pile, suivante
1
502 + H2 — HQO

11
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Nous obtenons des rendements qui sont en fonction de la température (voir TABLE 1.1)

TABLE 1.1 — Rendement pour différentes valeurs de températures.

Température (K) | 298 | 800 | 1500
Tman (%) 01 |83 |66

Il est important de noter que le rendement théorique est en générale trés élevé par rapport
a la température ambiante (7yq, = 94% pour T = 298K).
Par ailleurs, il est intéressant de comparer ce rendement avec le rendement du cycle de

Carnot d'une machine thermique fonctionnant de fagon réversible (voir FIGURE 1.3).

FI1GURE 1.3 — Cycle de Carnot d’une machine thermique

Le cycle de carnot implique une détente adiabatique (1 — 3) et une compression isotherme

(3 — 2), ce qui donne I’énergie utile sous forme mécanique, soit
EZHl —H()—T()(Sl —SQ) (17)

On obtient alors une nouvelle expression du rendement 7,4, Soit

€

mar = T1 11 1.8
n 0T (1.8)

Notons que 7,4, tend vers zero lorsque 77 tend vers 7o (AS et AH > 0).
Cependant, le rendement thermique 7; qui sera pris en compte lors du calcul du
prix de revient de I’énergie électrique, dépendra du rendement énergétique 7. qui définit

le degré de perfectionnement de I'installation, soit

Nt = Ne-Mhmax (19)

12
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Par conséquent, Le rendement réel est trés inférieur & 7),,,, étant donnée que ces
deux machines (c’est-a-dire la pile et la machine génératrice de Carnot) ne fonctionnent
pas dans les mémes conditions de réversibilité. En d’autres termes, pour les machines
thermiques, la réversibilité implique des températures élevées de 'ordre de 3000°C' et qui
sont irréalisables vu les matériaux réfractaires actuellement disponibles.

La pile & combustible fournie directement de 1’énergie électrique alors qu’avec la
machine thermique il faut joindre une génératrice. Ainsi, I’enjeu technologique se déroulera
sur deux fronts entre les machines thermiques et les machines électrochimiques en vue de

e l'obtention économique de hautes températures pour les machines thermiques,

e ['activation économique des combustibles classiques a basse températures pour les

machines électrochimiques.

1.2.3 Fonctionnement réversible

En fonctionnement réversible, il existe une différence de potentiel entre les deux
électrodes de la pile, appelée force électromotrice E. Si la pile envoie dans le circuit
extérieur la quantité de charge ¢ pendant un certain temps, ’énergie fournie est exprimée
par

e=qF =AG (1.10)

Pour une réaction réversible qui a lieu a température et a pression constantes
vV, A+ B — v,.CryD (1.11)

La force électromotrice est calculée de la maniére suivante

(produits réactifs)”:

E =Ey+ RTlog (1.12)

(produits résultants)i

avec :

RT
Ey = —Flog k, k constante d’équilibre et E force électromotrice standard.
z

1.2.4 Fonctionnement irréversible
1.2.4.1 Phénoménes de polarisation

Lorsqu’une pile de force électromotrice £/ débite un courant i, d’une intensité sta-

tionnaire, la tension a ses bornes se fixe & une valeur £; < E. La différence de tension est

13
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appelée polarisation et elle peut étre représentée par une fonction croissante du courant at-
teignant rapidement des valeurs importantes. Cependant, les phénomeénes de polarisation
ne peuvent étre expliqués par la thermodynamique. En effet, il est nécessaire de recourir
au domaine de I'électricité, de la cinétique électrochimique et du transfert de masse. Plus
précisément, nous distinguons les deux cas suivants
e Pour un courant nul nous avons £ = E* — E~ ou ET et E~ sont les différences
de potentiel entre les deux électrodes et une électrode de référence?.
e En fonctionnement, nous avons F; = Ef — E — RI; ou R est la résistance
ohmique de ’ensemble électrodes electrolyte.
Les quantités |E) — E~| =n, et |E] — E~| = n_ sont appelées communément la polari-
sation ou bien la surtension des deux électrodes.
Ces polarisation 1y et n_ sont liées a chaque processus impliqué dans la réaction

électrochimique. L’expression de la force électromotrice prend la forme suivante
Ey=FE—ny+n-)— Rl (1.13)

1.2.4.2 Exemple d’un transfert électronique

Afin d’expliquer ces phénomeénes, prenons 'exemple d’un transfert électronique entre
une électrode métallique et les ions du méme métal en solution.
Dans ’électrode, deux réactions se produisent simultanément. D’une part, I'ionisa-

tion du métal et, d’autre part, la décharge des ions produits lors de I'ionisation, soit
Ionisation : M — M** 4 ze®
Décharge : Mt 4+ 4ze¢ — M

Chaque ion doit passer par I'état activé pour se décharger.

La théorie de EYRING montre que le nombre d’ions qui se déchargent est propor-

tionnel a Cl.exp ( ) ou C' est la concentration en ions et W est I’énergie exprimée

RT
pour un équivalent gramme. De méme, le nombre d’atomes susceptibles de s’ioniser sera

—W’
ti 1aC'. — .
proportionnel a C".exp ( T )

1. L’électrode de référence est 1’électrode standard & hydrogéne ou ESH. Cependant, 'ESH n’est
qu’une référence idéale. En pratique, on réalise une électrode normale & hydrogéne ou ENH pour 1’éta-
lonnage des autres électrodes de référence en considérant généralement comme négligeable les différences
existant entre 'ENH et 'ESH.

14
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Energie

Etat activé

Dostance électrode (A°)

FIGURE 1.4 — Transfert électronique entre une électrode métallique et ses ions.

Lorsque I'électrode est a I’équilibre réversible, elle n’est globalement traversée par
aucun courant, le courant d’ionisation est égale au courant de décharge, et nous avons par

conséquent 1’égalité suivante

! R7 e
k.C'.exp ( RV[; ) = k.C".exp <R—mji> = i. (1.14)

1 est appelé courant d’échange.

On en déduit

C w—-w’
o = e <_7RT ) (1.15)

Par ailleurs, de ’expression de I'enthalpie libre de la réaction d’ionisation du métal

(W — W’ = AG), on retrouve l'expression du potentiel d’équilibre E,,

RT C
Eeq = Eo + ﬁLOQ@ (116)

Lorsque la réaction a lieu, le potentiel électrode doit étre modifié car ’énergie d’ac-
tivation de la décharge est diminuée. Dans ce cas I’électrode joue le role de la cathode.

L’enthalpie de la décharge peut étre exprimée par la relation suivante
Wy =W —a.Z.Fay (1.17)
et I'ionisation est donnée par
Wi=W—-(1-a«).ZFn; (1.18)

oll «v est un coefficient de transfert.
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Nous retrouvons ainsi la densité du courant de décharge sous la forme suivante

W — o+ Fn+
I =k.C. - 1.19
= kCeap (=) (1.19)
La densité du courant de I'ionisation est exprimée par la relation suivante
W+ (1— F
I = k.C'.exp (— * R;) i 77+) (1.20)

Finalement, la densité de courant net externe est donnée par l'expression suivante

=1 — I = i.exp K%) —i.exp (— o O‘)'Z'F'm)} (1.21)

RT RT

Notouns les deux cas suivants

e La réaction est intrinsequement trés rapide , ¢ est grand et la surtension 7, est pe-
tite, la surtension est alors proportionnelle a la densité de courant, nous obtenons
' Zr (1.22)
1 RT N+
e La réaction est lente ou ¢ est grand, dans ce cas la surtension 7, est notable alors

la densité de courant

, . LF
7'1#]1 =1 RT

Le courant croit avec la surtension, il s’agit de la célébre loi de Tafel donnée par la

s (1.23)

relation suivante

RT

. RT .
—mLOQZ‘i‘ —LOQZl (124)

= a. L F

Il est important de souligner que 1’échange électronique ne représente pas la seule
cause de la polarisation chimique. En effet, la polarisation peut étre due aussi aux deux

phénomeénes suivants

e A l'interface électrode-electrolyte existe une variation brutale du potentiel. Elle
implique une répartition discontinue des charges électriques appelées double couche
électrique qui joue le role de condensateur. En effet, selon Helmotz, il existe une
couche d’ions positifs adjacente a la surface de I’électrode chargée négativement.
Par ailleurs, selon GOUY [Saisset, 2004], cette couche est suivie du coté de la
solution par une zone diffuse qui assure la transition avec l’electrolyte électrique-

ment neutre. L’existence de cette double couche électrique affecte la différence de
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1.2. Le fonctionnement général de la pile

potentiel électrode-solution et la concentration ionique a I’électrode.

e Le phénomeéne de I'échange électronique est précédé par ’adsorption de la parti-
cule a la surface de I'électrode. Ce phénoméne appelé surtension d’activation peut
avoir une influence sur la concentration a I’électrode, donc sur la vitesse de la
réaction.

En outre, un troisiéme type de polarisation s’ajoute pour réduire la tension de sortie

dans la pile, il s’agit de la polarisation d’activation. En effet, lorsque 1’électrode est a
I’équilibre réversible, aucune espéce n’est consommée. Si on néglige 'effet de la double
couche électrique, les concentrations des corps actifs en solution seront les mémes dans
I’électrode et dans I’electrolyte.

Par ailleurs, lorsque la réaction a lieu dans un sens déterminé, les concentrations a
I’électrode ne restent constantes que si la vitesse de déplacement des réactifs au seins de
I’electrolyte est grande devant la vitesse des réactions. Enfin, ’expression de la polarisation
doit étre modifiée en tenant compte des concentrations effectives dans 1’électrode. La

densité de courant s’exprime par conséquent de la maniére suivante

| a.ZFn o (1—a)ZFn
ih =1 {Coexp( 7T ) Céexp( 7T (1.25)

ou 'électrode et 'electrolyte sont représentés respectivement par les indices e et o.

Dans le cas d’une réaction électrochimique trés rapide, la polarisation observée est

uniquement de concentration, elle est donnée par I’expression suivante

RT, G G,

= —~ Log—=". 1.2
n= Rk o (1.26)

1.2.4.3 Les pertes

FIGURE 1.5 montre les différentes pertes de tensions dans la pile. Il s’agit des pertes
d’activation liées au transfert des électrons, des pertes de concentration dues a la concen-
tration des réactifs dans la zone de réaction de la PaC, et enfin des pertes ohmiques
résultants de la résistance au transfert des protons dans la membrane. Finalement, les
types de perte peuvent étre classifiés de la facon suivante

e Les pertes d’activation traduisent la cinétique des réactions électrochimiques.

Cette cinétique dépend de la nature constitutive des électrodes et de leurs états
de surfaces.

e Les pertes ohmiques expriment les résistances aux transports des électrons et des

protons, elles deviennent significatives a fortes densités de courant. La résistance
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Chapitre 1. Généralités sur la pile & combustible

au transfert des électrons est localisée dans la partie conducteur électronique des
électrodes, dans les plaques bipolaires et aux interfaces plaques-électrodes. La
résistance au transfert des protons se situe dans l’electrolyte et dans la partie
electrolyte des électrodes. Les pertes ohmiques sont principalement localisées dans
’electrolyte.

e Les limitations de potentiel dues aux problémes de diffusion et de noyage dans
les électrodes apparaissent a de fortes densités de courant. Elles représentent la

résistance du milieu au transport des réactifs vers les sites de la réaction.

123V

Pertes d'irréversibilités

U (tension [V])

Pertes d'acrtivation

Pertes ohmiques
_ ettransfert de charges

Pertes de diffusion

| (Courant [A])

FIGURE 1.5 — Caractéristique tension-courant d’une cellule.

1.3 Les différents types de piles & combustible

1.3.1 Classification

Les piles a combustibles peuvent étres classées suivant de nombreux critéres. La
température de fonctionnement, le type d’electrolyte utilisé et le domaine d’application
(voir FIGURE 1.6).

Dans la premiére catégorie, on distingue deux types. D’une part, les piles fonction-
nant a de bases températures (c¢’est-a-dire inférieur a 200°C'), ou l'on trouve les PEMFC,
les PAFC et les AFC. D’autre part, les piles fonctionnant a de hautes températures (jus-
qu’a 1000° C) comme c’est le cas des SOFC et des MCFC.

Dans la deuxiéme catégorie, on y trouve des piles a electrolyte solide et des piles a
electrolyte liquide. Dans la catégorie de piles utilisant un electrolyte solide on trouve les

PEMFC et les SOFC, tandis que les piles utilisant un electrolyte liquide sont limitées aux
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1.3. Les différents types de piles a combustible

AFC, aux PAFC et aux MCFC.

La troisiéme classification des piles & combustible est relative au domaine d’appli-
cation ou l'on trouve des piles destinées a I'application mobile et des piles destinées a
I’application fixe. Dans le domaine du mobile les AFC, les PEMFC et les SOFC sont les
plus adaptées. Dans ’application fixe on trouve les AFC, PEMFC, AFC, PAFC et les
SOFC.

Par ailleurs, d’autres paramétres peuvent aussi étre pris en compte pour la classifi-
cation des piles

e La nature de 'electrolyte (acide ou basique),

e La charge de l'ion diffusant dans U'electrolyte (positive ou négative),

e Le type du combustible (oxydation directe ou indirect).

Pile & combustible

Température Type délectrolyte Application
650-1006C 60-200C Solide Liquide Mobile Fixe
——| MCFC —— AFC PEMFC — AFC —1 AFC — AFC
SOFC —— PEMFC SOFC — PAFC — | PEMFC — PEMFC
L—— PAFC L— MCFC L—— SOFC — AFC
— PAFC
—— SOFC

FI1GURE 1.6 — Classification des piles a combustible.

1.3.2 Caractérisation

Il est utile de noter, que le choix du type de pile & combustible se fait suivant
des parameétres a partir d’'un cahier des charges. Dans ce cahier des charges, on peut

trouver des restrictions sur la température de fonctionnement, facteur lié a la nature de
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Chapitre 1. Généralités sur la pile & combustible

la membrane, et aussi des restrictions sur la durée de vie de la pile. En effet, le paramétre
température de fonctionnement de la pile intervient explicitement sur le rendement global

et notamment sur le temps de démarrage de la pile.

1.3.3 Température de fonctionnement

Nous trouvons ainsi dans la catégorie des basses températures, les PEMFC qui fonc-
tionnent entre 80°C' et 90°C'. Actuellement, les recherches se concentrent sur I’amélioration
de ’electrolyte, membrane en Nafion, afin d’atteindre des températures de I’ordre de 120°C'
qui favorisent les réactions aux électrodes [Buchel et al., 2002].

Les DMFC utilisent des Nafions et opérent a des températures de 110°C. Les AFC,
opérent a des températures voisinant de celles des PEMFC, cependant, leur utilisation
est limitée a cause de I’évaporation de ’electrolyte.

Les PAFC fonctionnent a une température proche de 40°C vu que ’acide phospho-
rique fond a 42°C sous pression atmosphérique. Ce type de pile n’est pas adaptable a

I’application automobile pour des raisons climatiques.

1.3.4 Temps de réponse

Les SOFC et les MCFC développées initialement pour le stationnaire présentent un
temps de réponse non compatible pour 'application automobile. Une des solutions pour
baisser leur temps de démarrage consiste a maintenir le reformage a haute température,
mais ceci n’est applicable que pour les piles opérant a de hautes températures.

Notons également que les PEMFC qui utilisent de I'hydrogéne pur présentent un
temps de réponse inférieur a 0.1s. Ce temps de réponse augmente dans le cas ot l'on
utilise le reformage.

Le travail d’Argypoulos [Argypoulos et al., 1999a, Argypoulos et al., 1999b| montre
que dans les DMFC, la permeation du méthanol chute dans le cas du régime dynamique.
Ainsi le temps de réponse suffisamment court que dans le cas du régime stationnaire.

Les SOFC ont un temps de réponse de I'ordre de 120—300 s |[Larminie et Dicks, 2000].
Ce temps de réponse est relativement en comparaison avec celui des PEMFC. Ce temps
de réponse est lié a la nature des plaques bipolaires et a la structure céramique de I’elec-
trolyte. Notons a cet effet, qu'une forte variation de la charge entraine des variations de

températures ce qui peut détruire la structure du céramique.
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1.4. Durée de vie de la pile

1.3.5 Les combustibles

Pour la plupart des piles fonctionnant a de basses et moyennes températures, 1’hy-
drogéne est le combustible le plus utilisé en vertu de sa grande réactivité. Il représente
le potentiel de référence de ’espéce électroactive dans les PEMFC. Cependant, pour des
températures élevées comme c’est le cas des SOFC et des MCFC, I’hydrogéne et le mo-
noxide de carbone sont des espéces électroactives. Par ailleurs, le méthanol est une espéce

électroactive pour les DMFC.

1.4 Durée de vie de la pile

Les piles a electrolyte solide présentent des durées de vie sensiblement supérieurs a
celles qui exigent 1'utilisation d’un electrolyte liquide, lequel est a ’origine des phénomeénes
de corrosion difficilement controlable. En effet, les piles opérant a des températures faibles
ne sont pas tolérantes a la présence du monoxide de carbone CO. A titre d’exemple,
la présence de 10 ppm du monoxide de carbone, réduit les performances de la PaC a
4% |Bernay et al., 2002|. Cette quantité de monoxide intervient dans la durée de vie des
cellules de la pile. Pour les DEMFC, ’empoisonnement des électrodes est la principale
cause des chutes des rendements. Pour les AFC c’est I'electrolyte qui est affecté par la
présence du C'O, de Dair.

Dans le cas des PEMFC, on atteint un temps de service de 5000 heures sans mainte-
nance et avec une tolérance de 2% sur la perte de tension, et 4000/ dans le cas de reformage
contenant 40 ppm? de CO [Bernay et al., 2002|. Pour les piles développées pour I'appli-
cation stationnaire, la durée de vie est plus importante, elle est estimée a 40.000 heures
comme c’est le cas des SOFC, PAFC, et MCFC.

Cependant, les conditions de fonctionnement dans le stationnaire sont moins séveéres
que dans le cas du régime dynamique. La comparaison des durées de vies entre les deux

régimes de fonctionnement devient par conséquent caduc.

1.5 La pile du type PEMFC

Les piles & combustible & membrane d’échange de protons (PEMFC) fonctionnent
a des températures relativement basses. Ce sont des piles a electrolyte polymer solide,

parfois appelées SPFC (Solid Polymer Fuel Cell). Elles fonctionnent a la température

2. ppm=particules par million.
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Chapitre 1. Généralités sur la pile & combustible

ambiante dans des conditions optimales autour de 80°C pour des pressions allant de 1 a
4 atmospheéres. Les réactions aux électrodes nécessitent des catalyseurs nobles, du platine
par exemple, et sont sensibles a la présence du monoxide de carbone (CO) qui doit étre
limitée a quelques ppm.

Toutes les PEMFC comportent un electrolyte solide, appelé membrane, et deux élec-
trodes, 'anode et la cathode. L’ensemble constitue la cellule électrochimique élémentaire
(MEA). La membrane a pour role d’assurer la continuité électrique du circuit par transfert
des ions et qui sert aussi a bloquer le passage des électrons. Alors que les électrodes sont
le siége oul interviennent les réactions électrochimiques suivantes

e Oxydation du combustible a I'anode avec libération d’électrons. L’anode est donc

I’électrode négative.

e Réduction du comburant a la cathode avec consommation d’électrons.

Pour obtenir une tension suffisante, il suffit d’empiler les éléments en série. Des
plaques bipolaires conductrices serrent d’interconnections entre les cellules pour former
un stack. Elles ont pour fonction de collecter les électrons provenant des électrodes et de
séparer le comburant du combustible.

Le principe de fonctionnement est donc tout a fait similaire a celui d’une pile élec-
trique conventionnelle. Dans cette derniére, ’'oxydant et le réducteur sont progressivement
consommeés jusqu’a épuisement de la matiére.

Dans les PEMFC, 'anode est alimentée en continu par un combustible provenant
d’un réservoir et la cathode est le plus souvent alimentée par 'oxygéne de 'air. Dans le
cas d’une pile fonctionnant avec de I’hydrogeéne, celui-ci subit une oxydation a ’anode
constitué d’un matériau catalytique conducteur définissant le pole négatif de la pile (voir
FIGURE 1.7).

Pour un electrolyte acide, nous obtenons la réaction suivante

Anode : Hy — 2H' + 2e~

Tandis que la réduction électrochimique de l'oxygéne, elle se produit dans une ca-
thode catalytique constituant le pole positif de la pile.

Pour un electrolyte acide la réaction est la suivante

Cathode : %02 + 2H+ + 2 — HQO
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1.5. La pile du type PEMFC

Les protons produits par 'oxydation de I’hydrogéne traversent l'electrolyte et se
combinent avec 'oxygéne et les électrons provenant du circuit externe pour former de

l'eau et de la chaleur.

Réaction globale : %Og + Hy — H50 + chaleur

[
=

Charge externe

d R R
( Anode [.| Membrane |-.| JCathode )
- .-)':-
\(:( Admission
2 : Oxygéne

v

Admission \

Hydrogéne Plaques collectrices

FIGURE 1.7 — Fonctionnement d’une PaC.

Comme nous l’avons noté ci-dessus, les piles présentent ’avantage d'un temps de
démarrage quasiment instantanés. En effet, & température ambiante, les PEMFC pro-
duisent prés de deux tiers de leur puissance nominale en quelques secondes, ce qui les
rends compatibles avec les besoins des véhicules de transports.

Par contre, la teneur en eau des membranes des PEMFC doit étre controlée soi-
gneusement. Celles-ci doivent étre maintenues humides pour favoriser le transport des
ions, ce qui nécessite I’humidification des gaz a l'entrée. Le combustible le plus souvent
employé est ’hydrogéne sous sa forme pure que ’on peut obtenir par voie de reformage
des carburants classiques tels que le gaz naturel et le méthanol.

On doit noter aussi que la pile présente un rendement électrique relativement impor-
tant, il est de ordre de 50%. Cependant, la moitié¢ de I’énergie produite est transformeée
en chaleur, ce qui nous oblige a I’évacuer pour préserver la membrane.

Par ailleurs, cette quantité de chaleur produite doit étre quantifiée et localisée afin
d’optimiser le systéme de refroidissement, et par conséquent augmenter le rendement glo-
bale du systéme pile. Des études récentes [Hauff et Bolwin, 1995] montrent que la chaleur

créée par les réactions électrochimiques diffuse de facon différente dans les électrodes.
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Chapitre 1. Généralités sur la pile & combustible

Suivant que l'on considére le flux de chaleur perpendiculaire a la surface des électrodes
ou compris dans le plan des électrodes. Pour cela, plusieurs configurations des canaux de
refroidissement sont envisageables afin de réduire ce gradient de température.

Rappelons que, ’étude du fonctionnement d’une pile revient principalement a pré-
dire la tension disponible aux bornes d’une cellule élémentaire en fonction de I'intensité du
courant qui la traverse. Cette tension chute considérablement de sa valeur théorique, appe-
lée potentiel de Nernst 3. Rappelons aussi que la chute de tension dans la pile est produite
sous trois formes. La premiére forme de ces chutes est essentiellement de nature ohmique
dans la membrane suite au passage des protons de I’anode vers la cathode. La deuxiéme
forme de chute de tension est liée a la concentration des réactifs dans les électrodes, a
cela s’ajoutent des chutes de types d’activations résultant du transfert électronique dans
I’élément conducteur de la PaC.

Par ailleurs, il est nécessaire de noter la dépendance de ces chutes de tension de la
température de fonctionnement de la PAC. En effet, la tension de sortie de la PaC chute
considérablement avec I’augmentation de la température de la cellule et en particulier pour
les fortes densités de courant |[Karl et Giinter, 1996|. En outre, la destruction d’une des
cellules formant le stack, suite a I’asséchement de la membrane, engendre des points chauds
dans la PaC par effet de joule, le rendement électrique est par conséquent considérablement
affecté.

Cependant, la localisation des paramétres influant sur les variations des tempéra-
tures de chaque cellule de la PaC, nécessite une étude thermique de ’assemblage en série
des cellules. L’'uniformisation du champ de températures d’un stack passe par 1'unifor-
misation du champ de températures de la cellule elle méme. Il est dés lors nécessaire

d’intégrer un systéme de refroidissement adéquat pour réguler la température de la PaC.

1.6 Description d’une cellule

Une cellule de pile réunie les électrodes, ’electrolyte et les plaques bipolaires. L’elec-
trolyte des PEMFC est une membrane polymére qui permet la circulation des protons,
mais sans laisser passer les électrons. La membrane est d’une épaisseur comprise entre
30 mm et 150 mm et elle est le plus souvent en Nafion |Larminie et Dicks, 2000|. Les
électrodes sont construits en graphite poreux pour permettre 'accés du combustible (voir

FIGURE 1.8). Elles sont identiques et d’une épaisseur d’environ 30 mm. L’ensemble mem-

3. L’équation de Nernst donne la tension d’équilibre d’une électrode par rapport & un potentiel
standard du couple redox mis en jeu.
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1.6. Description d’une cellule

brane et électrodes (MEA) est intégré entre deux couches poreuses appelés diffuseurs.
Les diffuseurs sont utilisés pour assurer une distribution uniforme de I’hydrogéne et I’air
aux électrodes. La cellule est consolidée par deux plaques bipolaires, généralement en gra-
phite car il posséde une bonne conductivité électrique. Sur un coté de ces plaques, des
mini-canaux assurent la circulation de ’hydrogene et de 1’air. Sur l'autre face, on trouve

également les canaux d’eau de refroidissement (voir FIGURE 1.8).

Canal

Voile

Air Hydrogéne Air  Eau

—
Plaque entre deux cellules Plaque sans refroidissement

FIGURE 1.8 — Représentation d’une cellule d’'une PaC dans un stack.

1.6.1 Le Stack d’'une PEMFC

Une cellule unitaire d’'une PaC produit une tension limitée entre 0.4 et 1.17 V,
la densité de courant générée varie de 0.1 a 1.1 A.cm? |Bezian, 1998]. Afin d’obtenir une
tension électrique suffisante il est indispensable de dimensionner une PaC en courant et en
tension. Ceci revient a augmenter la surface active des cellules ou en assemblant plusieurs
cellules en série pour former un stack. Cependant, afin d’avoir des intensités de courant
importantes dés le démarrage de la charge, il est possible de relier les cellules de la PAC en
paralléle. Par ailleurs, la tension reste la méme que celle de I’assemblage qui sera suffisante

pour son fonctionnement.

1.6.2 Description de ’assemblage en série

L’assemblage en série se fait en reliant deux poles opposés permettant d’augmenter

la tension alors que le courant reste le méme qu’une cellule unitaire. La configuration en
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Chapitre 1. Généralités sur la pile & combustible

assemblage verticale est la plus utilisée [O’Haye et al., 2003]. Les cellules sont assemblées
électriquement en série et chaque cellule est séparée de la suivante par une plaque bipolaire

(voir FIGURE 1.9).

)

BN membrane

electrodes

E  conducteur

FIGURE 1.9 — Assemblage verticale.

1.6.3 Description de ’assemblage en paralléle

Ce type de configuration appelée, aussi configuration plane, emploit une membrane
unique continue ou plusieurs membranes. Ce type d’assemblage présente ’avantage de
produire une forte densité de courant. Cependant, les pertes ohmiques sont considérables.

On distingue deux types de configurations :

e L’assemblage en bande : cette derniére est composée de plusieurs cellules as-

semblées en reliant deux poles opposés de chaque cellule (FIGURE 1.10).

_|_i
FIGURE 1.10 — Assemblage en bande.

e L’assemblage flip-flop : ce type d’assemblage nécessite une seule membrane et

la connection entre les cellules se fait par inversion des électrodes (FIGURE 1.11).
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_ +

e ]

FIGURE 1.11 — Assemblage en paralléle.

1.7 Paramétres influant sur le fonctionnement de la

PEMFC

Dans le cas de 'automobile, la température de fonctionnement est fréquemment
de l'ordre de 60°C. Lorsque la température ambiante atteint une valeur proche de la
température de fonctionnement de la pile, la chaleur produite devient contraignante et
la distribution de la température dans la membrane en Nafion est perturbée. La mise en
place d’un systéme de refroidissement efficace est alors nécessaire. Cependant, et afin de
quantifier la quantité de chaleur a évacuer de la PaC, il est important de localiser les
paramétres influant sur le comportement thermique de la PAC. Nous citons dans ce qui

suit, les principaux parameétres.

1.7.1 Paramétres liées & la membrane

La membrane est un electrolyte solide polymer conducteur protonique qui joue un
role clé pour les piles du type PEMFC puisqu’il assure le passage du courant électrique a
I'intérieur de la PaC grace a sa conductivité ionique. En effet, un proton ne peut migrer
dans la membrane sous I'effet du champ électrique que s’il posséde autour de lui un cortege
d’eau de solvation. FIGURE 1.12 montre un exemple de I’évolution de la résistance de la
membrane en NAFION 117 avec la charge en eau.

Il est important de rappeler que si la membrane n’est pas humide, sa conductivité
ionique chute ce qui risque d’interrompre le processus électrochimique. Il dés lors impératif
d’humidifier les gaz et éviter les hautes températures. Lorsque la température augmente,
I’humidité relative et la conductivité ionique de la membrane chutent conduisant a son
assechement. Cependant, 'augmentation de la teneur en eau de la membrane augmente sa
conductivité au transfert des protons, la faisant méme dépasser celle d’une solution ionique
similaire [Nguyen et Vanderborgh, 1998|. En outre, le taux maximum d’hydratation de
la membrane, dépend de la température d’asséchement de celle-ci [Thomas et al., 1993|.

Notons que de nombreuses recherches ont été consacrées a la problématique de la gestion
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FIGURE 1.12 — Exemple d’évolution de la résistance d’'une membrane en NAFION 117 de
9cm? et la charge en eau [Gerbraux, 1996.

d’eau dans la pile (voir par exemple [Hernandez, 2006]).

Par ailleurs, une faible conductivité thermique de la cellule entraine une répartition
de la chaleur dans une masse plus grande et donc augmente la surface effective d’échange
entre la membrane et les électrodes. L’effet de la conduction augmente donc la surface
chauffée, ce qui diminue la conductivité ionique de la membrane de maniére indirecte.

La variation de la conductivité ionique de la membrane en fonction de la température
est contrebalancée par le fait que 'activité de I’eau décroit avec la température, ce qui peut
faire apparaitre une faible résistance apparente de la membrane & basses températures
[You et Liu, 2002|. L’étude |Djilali et Lu, 2002] montre que le gradient de la température
a un faible effet sur la caractéristique courant-tension, si 'on ne tient pas compte de son
influence sur le contenu en eau dans la membrane.

En outre, 'augmentation de la température de fonctionnement de la PaC entraine la
chute de 'humidité relative des gaz entrainant I’asséchement de la membrane. Etant donné
que la valeur maximale en vapeur d’eau dans un gaz est déterminée par sa température,
on voit bien la dépendance de la teneur en eau dans la membrane de la température
du fonctionnement de la pile. Par ailleurs, une diminution de la température entraine la
condensation de I'eau et donc le noyage de la PAC. Cependant, si I’eau produite n’est pas
évacuée sous forme de vapeur, elle peut noyer le catalyseur et empécher I'accés des gaz.
Il s’agit du probleme de noyage de la pile qui peut causer des chutes de tension.

De plus, la température de fonctionnement de la pile a une influence importante
sur la durée de vie de la membrane. Ainsi, & des températures plus élevées que 90°C, la
membrane se dégrade a cause des attaques par les radicaux libres de OH~ et de OOH~,
aggravées par les faibles taux d’humidité [Kathryn, 2004].

En résumé, pour un fonctionnement efficace de la pile, il convient de réguler la
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température & une valeur optimale.

1.7.2 Paramétres liés a la réaction aux électrodes

La température a aussi une grande influence sur le fonctionnement du catalyseur.
La loi d’Arrhénius lie la vitesse de la réaction (cf. Eq. (1.27)), I’énergie d’activation et la
température. A haute température la barriére d’énergie d’activation est plus facilement
franchie, donc la réaction se passe plus rapidement, cela réduit les pertes d’activation

produites.

NG*
k=derp(——— 1.27
op(= ) (1.27)
k constante de vitesse, R constante des gaz parfaits, 7" température, d est un facteur de

fréquence qui dépend du nombre de tentatives pour atteindre I’état d’activation.

A défaut, ces pertes créent une polarisation. Celle-ci crée un champ électrique, qui
diminue la tension de la cellule, et donc le rendement de la pile [Saisset, 2004|. Pour un
fonctionnement efficace, il est recommandé de maintenir la température a une valeur maxi-
male sans pour autant assécher la membrane, ce qui exige une stratégie de refroidissement

assez performante ne perturbant pas la dynamique de la pile.

1.7.3 Paramétres liés & la densité de courant

Les études expérimentales et la modélisation montrent la dépendance de la densité
du courant a la température |Faghri et Guo, 2005].

En effet, pour les fortes densités de courant, la température de la cellule augmente
et le transport d’eau par électro-osmose devient le facteur prépondérant. L’humidification
de ’anode est alors nécessaire pour éviter la déshydratation de la membrane coté anode
|Djilali et Lu, 2002, Ramousse et al., 2005].

Woéhr [Wohr et al., 1998] montre la dépendance de la température de la cellule, ainsi
que le gradient de température dans le stack, de la densité de courant et du nombre de
cellules.

Par ailleurs, le modeéle de Djilali [Djilali et Lu, 2002 prédit 1’échauffement de la
cellule de la PAC pour les fortes densités de courant et en particulier a l'interface mem-

brane/cathode.
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1.7.4 Paramétres liées aux propriétés physique de la cellule

La distribution de la température dans la pile, peut étre liée a la variation de certains
paramétres. Ces paramétres peuvent étre purement physiques et donc liés a la constitution
de la pile, ou sont liées aux conditions d’opération.

Il est a noter que dans la catégorie des paramétres physiques, la conductivité ther-
mique des électrodes est 1’élément déterminant dans la conduction thermique, donc dans
la gestion du flux thermique.

A titre d’exemple, dans |Djilali et Lu, 2002 on fait varier la conductivité thermique
des électrodes de 0.1 & 1.6 W.m™t. K~ et on montre que les différences des températures
maximales vont de 1.5°C' a 5°C.

D’autres auteurs se sont eux aussi intéressé a cette variabilité de la conductivité
thermique, comme nous le montre des études comparatives sur les différents modéles
employés par Ramousse [Ramousse et al., 2005|, Modale |[Modale et Srinivasan, 1995] et
notamment Costamagna [Costamagna et Srinivasan, 2001b)|.

Par ailleurs, dans la deuxiéme catégorie, les auteurs s’intéressent en particulier a
montrer 'influence de la densité de courant sur la distribution de la température dans
la cellule et en particulier dans la membrane [Djilali et Lu, 2002, Ramousse et al., 2005,
Dumercy et al., 2003].

Il convient de préciser aussi 'influence des conditions d’opérations comme la tem-
pérature ambiante, ainsi que la position de la cellule dans le stack sur le profile des

températures dans la PaC.

1.8 Classification des modéles thermique d’une PEMFC

Un modéle est une représentation d’un systéme physique, cette représentation peut
se produire soit par un modele mathématique traduit par un groupe d’équations donnant
les relations entre les variables du systéme, soit par un modéle analogique résultant d’une
analogie formelle entre les différents phénomeénes physiques. Dans une pile PEMFC, la
chaleur produite est du méme ordre de grandeur que I'énergie électrique, les réactions aux
électrodes sont exothermiques, et les échanges thermiques entre les fluides (c’est-a-dire
gaz, eau du systéme de refroidissement) et la partie solide de la pile sont décrits par des
équations différentielles ou par des équations aux dérivées partielles. La résolution de ces

équations peut s’avérer trés compliquée.
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1.8.1 Classification tenant en compte la température

Appréhender le phénoméne thermique de la PAC, commence par suivre la distribu-
tion de la température dans la cellule elle méme. La mesure de la température interne de
la cellule n’est pas facile a réaliser. Dans I’état actuel de la technologie, placer des micros
capteurs dans la cellule, peut perturber le champ de I’écoulement et notamment peut
poser des problémes de fuite des réactifs. Pour cela, plusieurs modéles ont été élaborés
pour décrire de facon correcte le champ de température dans la cellule d'une PaC. Ces
modeéles sont basés essentiellement sur la représentation par des équations différentielles.
A titre d’exemple, dans le travail de Cheng [Cheng et Chang, 2005], une méthode inverse
reposant sur une représentation polynomiale est proposée. Elle est basée sur les données
de la température a 'interface de la surface externe de la cellule et leur généralisation sur
toute la cellule. Ces mémes auteurs proposent une amélioration de la méthode, en repla-
cant la fonction polyndmiale par les valeurs des températures en utilisant des capteurs
ou un systéme thermique d’image de rayonnement infrarouge. Avec ces deux approches
ils montrent que ’erreur des températures sur les valeurs prédites dépend du nombre de
points de mesures.

Une autre approche de modélisation par réseaux nodaux a été utilisée par Dumercy
|Dumercy et al., 2003, Dumercy, 2004| pour étudier I’aspect thermique de la pile. C’est
une représentation énergétique macroscopique qui est basée sur la correspondance avec

les réseaux électriques.

1.8.1.1 Modéles isothermes

Le probléme thermique de la PAC a été longtemps négligé dans la modélisation de la
PaC ou la température de la cellule était supposée constante est homogéne dans I’espace
et dans le temps. Le modeéle donné par Ge [Ge et Yi, 2003] et celui [Scott et al., 2007],
représentent des exemples de ce type de modéles isothermes. Il étudie 'influence de I’écou-
lement des réactifs sur les performances de la PAC tout en assumant que la température

est constante dans la cellule et notamment dans les canaux des gaz.

1.8.1.2 Modéles non isothermes

La litérature nous montre un éventail des variations de températures d’une cellule
d’une PaC. Ces variations sont liées a plusieurs facteurs, a savoir les conditions d’opéra-

tions de la cellule, les paramétres thermophysiques de la cellule, les effets de joules pro-
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Chapitre 1. Généralités sur la pile & combustible

duits par les réactions exothermiques et aux autres modes d’apport de chaleur, comme la
sorption et la vaporisation de I’eau produite par la PaC.

Le modéle de Rowe [Rowe et Li, 2001| montre 'existence d’un gradient de tempéra-
ture dans la cellule et la conséquence de ce gradient sur les performances de la PaC. Fuller
[Fuller et Newman, 1993] montre aussi que la distribution de la température dépend de
la conservation de la masse des réactifs.

En effet, Shan [Shan et Choe, 2006], la température interne de la cellule dépendra
de sa position relative dans le stack. La température la plus importante est localisée au
centre du stack.

Cependant, on rencontre dans la litérature une certaine variabilité dans les valeurs
des gradients de températures et dans les valeurs maximales. Rowe [Rowe et Li, 2001]
observe une élévation de température de la cellule de 1°C et qui peut atteindre la valeur
de 5°C" au centre du stack. Alors que Costamagna [Costamagna et Srinivasan, 2001c| pré-
dit une température de membrane pouvant atteindre 110°C'dans le cas d’une absence de
refroidissement du stack. Il estime aussi [Costamagna et Srinivasan, 2001¢| une augmen-
tation de la température de I'ordre de 10°C' dans les conditions adiabatiques de la cellule.
D’autres travaux comme ceux de Wetton [Wetton et al., 2004] évaluent aussi une densité
de courant de 1 Acm ™2 a une différence de température dans la cellule de la pile de I’ordre
de 9°C.

1.8.2 Classification a 1’échelle systéme

Dans la litérature il y a un certain nombre de modéles pour décrire le comportement
de la pile sont proposés. Dans certains cas, ces modéles visent des phénomeénes spécifiques,
tels que la gestion de I'eau et le noyage. Dans d’autres cas, les modéles sont congus pour
décrire le comportement global par exemple pour tenir compte de tous les mécanismes
appropriés aux phénomeénes de transfert de masse et de I’énergie dans la pile.

En général, il est possible de regrouper ces modéles en deux catégories : les modéles
partiels et les modéles complets. La premiére catégorie concerne des composants d’une
cellule de carburant tels que la membrane et les électrodes poreux. La deuxiéme catégorie

intégre les auxiliaires de la pile.

1.8.2.1 Modéles partiels

Dans cette premiére catégorie on peut citer les modéles de cellules qui traitent le

probléme thermique des couches et notamment le probléme de diffusion des gaz dans les
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1.8. Classification des modéles thermique d’une PEMFC

électrodes ainsi que la gestion d’eau dans la membrane. Ces modéles peuvent étre classés
suivant la dimension du probléme (1D, 2D ou 3D). Par ailleurs, ces modéles peuvent aussi
étre regroupés selon le phénoméne physique traité : la conduction, la convection ou le
couplage des deux phénomeénes thermiques.

I est utile de noter que les modéles partiels sont importants pour une description dé-
taillée des phénomeénes physiques dans la pile. A titre d’exemple, dans la catégorie des mo-
déles traitant de la température des fluides on trouve le travail de Yi [Yi et Nguyen, 1998].
On peut aussi citer des modéles qui ne prennent en considération que la conduction dans
la partie solide que représente la cellule et négligent en revanche la diffusion de la chaleur
suite au déplacement des gaz dans les électrodes [Birgersson et al., 2005]. Le modéle de
|[Kulikovsky, 2006| est basé sur un bilan thermique dans la couche du catalyseur a basse

température en utilisant I’équation de transport de chaleur dans I’électrode.

1.8.2.2 Modéles complets

Par ces modeéles, on vise une description globale de la pile. Ils incluent la description
d’un minimum de composants de la cellule. Par exemple, dans [Um et al., 2000b], Um
propose un modéle de nature bidimensionnelle qui tient compte des transports des espéces
et des protons. L’avantage de ces modéles complets, est qu’ils offrent une simulation plus
précise, mais cependant présentent l'inconvénient du cott et de la complexité accrus des

calculs.

1.8.3 Classification selon la dimension du probléme

Souvent les modéles qui décrivent le comportement thermique d’une pile sont uni-
dimensionnels et statiques. Le modéle de Verbrugge en est un exemple de ce type de
modélisation [Verbrugge et Hill, 1990, Bernardi et Verbrugge, 1991]. Parmi les modéles
2D traitant la thermique de la PAC, on peut citer le travail de Gurau [Gurau et al., 1998|
et Ferng [Ferng et al., 2004| qui traite du comportement d’une cellule entiére. Le modéle
de You [You et Liu, 2002| est un modéle bidimensionnel mais qui ne concerne que la par-
tie cathode de la cellule. En revanche, le modéle 2-D de Mennola [Mennola et al., 2003]
s’'intéresse aux couches de diffusions.

Par ailleurs, on trouve dans la litérature des modeéles 3D traitant le comportement
thermique de la PaC. Dans la majorité de ces modeles, les auteurs s’intéressent a dé-
crire le comportement thermique d’une seule cellule, on peut citer le modéle de Liu
|Liu et Zhou, 2003| et celui de Um [Um et Wang, 2004|. Le modeéle donné par Trabold
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[Trabold, 2005| est un modéle 3D dans la cellule, il utilise une configuration serpentine
des canaux des gaz et prend en considération le transfert conductif et convectif de la
masse et de la chaleur. Ce méme modeéle, utilise le code commercial CFD employant la
discrétisation en volume finis pour résoudre les équations régissant le probléme physique.
Le modéle 3D de Nguyen [Nguyen et al., 2004] prend en compte le changement de phase

et de température dans la cellule d’une PaC.

1.9 Modélisation thermique d’une PEMFC

Pour évaluer la répartition des sources de chaleur dans une cellule de PAC a mem-
brane PEMFC, des modéles génériques de mono cellule permettant une représentation
aussi compléte que possible des phénomeénes physiques ont étés concus.

On trouve aussi des modeles plus précis, gardant ’essentiel de l'influence de la
géométrie. Dans ces modeéles, deux descriptions complémentaires ont été ajoutées. La
premiére description concerne les transferts dans une partie du cceur de PaC comprenant
les plaques bipolaires, les couches de diffusion, les électrodes et la membrane. Tandis que
la deuxiéme description concerne les transferts des gaz dans les canaux d’alimentation.
Parmi ces modéles, mous citons le modéle de Bonnet [Bonnet et al., 2008] ou le transfert
de fluides et de charges sont considérés comme étant mono dimensionnels dans la direction
perpendiculaire au plan des électrodes. Le modéle Lasbet de |Lasbet et Auvity, 2006|
montre 'influence de la géométrie des canaux des gaz gravés dans les plaques bipolaires
sur le transfert thermique dans la cellule de la PaC.

Par ailleurs, dans les modéles locaux [Ramousse et al., 2005|, les phénoménes de
transfert thermique mis en jeu dans la cellule sont : la convection résultante des flux des
réactifs gazeux dans les électrodes et au flux d’eau dans la membrane, et notamment la
diffusion dans les matériaux polymeéres de la membrane.

L’étude de Djilali [Djilali et Lu, 2002] montre que les influences de l'effet de Joule et
le transfert de chaleur convectif associé au transport d’eau apparaissent comme minimales
par rapport a la chaleur dégagée par les réactions aux électrodes. Ce constat ne concerne
pas les cas ou la PaC fonctionne a de faibles densités de courant. De plus, la présence
d’eau liquide modifie la distribution de la température, notamment dans le cas ot les gaz
sont non saturés en eau a l'entrée de la PAC [Rowe et Li, 2001].

Cependant, la partie la plus délicate dans I’étude du comportement thermique de la

PaC consiste a localiser et a quantifier les différentes sources de chaleur, et en particulier
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au niveau des interfaces membrane-éléctrodes. En effet, aux niveaux de ces interfaces,
les phénomeénes de changement de phase de vapeur d’eau dans les électrodes et de ’eau
liquide dans la membrane sont a l’origine de nouveaux puits ou de sources de chaleur.

Généralement, la chaleur dégradée par effet de Joule dans la membrane est modélisée
par une source de chaleur volumique répartie dans son épaisseur. Les quantités de chaleur
produites ou absorbées par les deux demi-réactions aux électrodes sont aussi prisent en
compte. La chaleur libérée suite aux chutes de tension (surtensions), constitue une source
de chaleur surfacique aux électrodes, c’est a dire aux interfaces membrane-éléctrodes.

Il est a noter aussi 'existence d’'un autre type de modeéles basé sur un bilan thermique
global sur le stack incluant le dispositif de refroidissement. En revanche ce type de modéles
ne permet pas d’indiquer pas la température locale avec précision mais donne une valeur
moyenne. Néanmoins, ces modéles exprimeés sous forme d’équations d’état sont utiles pour
la commande [Saisset, 2004, Lachaise, 2004]. L’étude de ce type de modéle fera I'objet du
chapitre 6 de cette thése.

1.10 Simulation de la pile

La simulation numérique d’un systéme pile a combustible, consiste a reproduire
et & prédire le fonctionnement du systéme PaC, préalablement décrit par un ensemble
de modéles. Elle s’appuie sur des méthodes mathématiques et informatiques spécifiques.
En chaque point du systéme considéré (c’est-a-dire PaC), plusieurs grandeurs physiques
(vitesse, pression, température, etc.) décrivent I’état et 1’évolution du systéme a étudier.
Celles-ci ne sont pas indépendantes mais reliées et régies par des équations généralement
aux dérivées partielles.

Ces équations constituent la traduction mathématique des lois physiques qui dé-
crivent le comportement du systéme. Simuler I’état de ce dernier consiste a déterminer
en tout point les valeurs numériques des parameétres. Comme il y a un nombre infini de
points, donc une infinité de valeurs a calculer, cet objectif est inaccessible sauf dans le cas
ou les équations peuvent étre résolues analytiquement. Finalement la solution réside dans
la discrétisation des équations généralement aux dérivées partielles.

Deux méthodes sont souvent utilisées. La premiére méthode est fondée sur un calcul
déterministe en vue de la résolution des équations discrétisées régissant les phénomenes
étudiés. La deuxiéme est relative aux méthodes de calcul statistique ou probabiliste. La

discrétisation des équations repose sur 1'usage des méthodes traditionnelles, qui consiste
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a assimiler chaque point de l'objet & un petit volume élémentaire. On construit alors une
relation algébrique entre les parameétres de chaque élément de volume et son voisinage, on
obtient ainsi autant de relations que de parameétres.

Vu les contraintes rencontrées dans la modélisation d’une PaC liées aux problémes
d’asséchement de la membrane et aux problémes d’alimentation en gaz, il est nécessaire
de construire un modeéle qui tient en compte de ces paramétres. Ce modéle doit aussi
prendre en considération le facteur temps car les gaz et le solide ne se comportent pas
thermiquement de la méme facon. En effet, le phénoméne de conduction thermique dans
la partie solide de la PaC est plus lent que celui de la diffusion de chaleur dans la partie
fluide. Ce déséquilibre est contraignant au coit de la simulation. A ce probléme s’ajoute
la vitesse des réactions aux électrodes qui dépend elle méme de la température locale au
niveau des électrodes. Un modéle multi échelle de temps et de taille peut remédier a cette
contrainte. Cependant, afin d’éviter la réalisation d’un trés grand nombre de prototypes
expérimentaux, une simulation fiable s’impose. Par ailleurs, le modéle de la PaC a simuler,
doit prendre en considération les phénoménes locaux du cceur de la PAC et notamment

des auxiliaires.

1.11 Optimisation du systéme pile & combustible

L’optimisation d’un systéme d’alimentation de PAC est trés complexe en raison du
nombre de composants et de fonctions exigés. Le but de ce sous paragraphe est de décrire
certains parameétres que ’on peut maitriser pour controler le systéme PaC.

Parmi les paramétres sur lesquels on peut agir en vue d’optimiser le fonctionnement
d’une PaC, on peut citer, la pression, la température, la composition et le taux d’utilisation
des réactifs. La maitrise de ces paramétres passe par une modélisation a une échelle locale

et notamment a 1’échelle du systéme pile a combustible.

1.11.1 Pression

La pressurisation des cellules de la pile & combustible reléve du probléme d’optimi-
sation. En effet, il y a beaucoup de facteurs en corrélation qui peuvent rendre difficile le
probléme du controle de la pression partielle des gaz dans les canaux de la pile. Assu-
rer une pression partielle constante des réactifs aux électrodes permet une alimentation
équitable en gaz dans les zones des réactions, mais cela sera au détriment du cott de la

compression.
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1.11.2 Température

Bien que la tension de circuit ouvert diminue avec ’augmentation de la tempéra-
ture, les performances de la PAC s’améliorent avec ’augmentation de la température de
fonctionnement. Ceci est di aux réductions des polarisations de transfert de masse et des
pertes ohmiques. Cependant, la température de fonctionnement de la pile est limitée par

la contrainte du matériaux utilisé.

1.11.3 Taux d’utilisation

Des taux d’utilisations des réactifs élevées sont souhaitables dans le cadre de la pile
et en particulier dans les cellules de petites tailles. Ceci permet de réduire au minimum
le cotit de compression du carburant et la taille du ventilateur pour ’alimentation de
I'oxydant. Cependant, puisque l'utilisation compléte du carburant n’est pas pratique,
excepté pour certains carburants comme I’'Hydrogéne pur, le choix du taux d’utilisation
représente un équilibre entre les conditions carburant/chaleur et 'impact de 'utilisation

sur le rendement global [U.S.Department, 2004].

1.11.4 Taux d’humidification des gaz

Une cellule non humidifiée fonctionnant avec un débit d’air et une température
correctement donnés produit un rendement 40% moins élevé qu’une cellule humidifiée
[Larminie et Dicks, 2000]. Ceci s’explique par le fait que bien que I’équilibre global de
I’eau puisse étre atteint, il y aura des secteurs dans la cellule, particuliérement prés des
points d’entrée de gaz, ou I’humidité sera si basse.

Notons qu’il existe deux types d’humidification, I’humidification interne et I’humi-
dification externe. Notons aussi que les piles de petites puissances ne nécessitent pas une
humidification externe, contrairement aux piles de grandes puissances qui ne peuvent
fonctionner correctement sans la présence d’humidification des gaz.

Généralement ce n’est pas seulement l'air qui est humidifié. En effet, pour bien
répartir 'humidité dans la cellule, I'hydrogéne est aussi humidifié. Il convient de préciser
que la quantité d’eau ajoutée est beaucoup plus importante quand la pile fonctionne a de
hautes pressions.

Une cellule fonctionnant a une températures de 60°C' produit moins de pertes en
particuliers les chutes de tension d’activation a la cathode citées dans le chapitre de I’état

de l'art. En outre, il semble raisonnable et économique d’actionner une cellule a une
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densité de puissance maximum que possible méme si le poids, le volume, le cott et la
complexité supplémentaires de I’humidification du systéme sont pris en considération.

Dans le cas de 'humidification externe, les gaz sont humidifiés grace a un processus
de chauffage a la vapeur par bouillonnement d’eau. On suppose généralement que le
point de condensation d’air est identique que la température de ’eau surchauffée, ainsi la
température de I'eau est complétement controlée.

Un des moyens les plus faciles a réaliser dans ’humidification est 'injection directe
de I'eau comme pulvérisateur. Ceci a ’avantage supplémentaire de refroidir le gaz. La
méthode comporte 1'utilisation des pompes a pressuriser ’eau et également une valve
solénoidale pour ouvrir et fermer I'injecteur. Elle est donc assez cotiteuse mais particulie-
rement employée dans les cellules de grandes tailles.

Une autre méthode récemment décrite par Floyd |Larminie et Dicks, 2000|, utilise
la mousse en métal pour faire une sorte de jet d’eau fin pour humidifier 'eau. Ce systéme
présente 'avantage d’utiliser une seule pompe pour injecter I’eau. Une autre méthode
consiste a humidifier directement la pile sans passer par 'humidification des gaz. Des
meéches qui plongent directement dans ’eau sont introduites dans la couche de diffusion
de la cellule. Ce principe est légérement autorégulateur car aucune eau ne peut étre
véhiculée si les méches sont saturées. En revanche cette méthode présente la difficulté du
scellement de la cellule. La méche serait également un itinéraire facile de sortie des gaz.
Une autre facon d’humidifier la cellule consiste a injecter directement I'eau liquide dans
la cellule. Le champ d’écoulement est représenté par un fluide colporteur qui circule dans
un labyrinthe sans sortie dans les plaques bipolaires.

Finalement, la méthode appropriée employée pour ’humidification de la PAC dépen-
dra de plusieurs facteurs : la taille de la cellule, la pression de fonctionnement, I’équilibre
recherché entre les performances et la simplicité de réalisation, et la source du carburant

parmi d’autres considérations.

1.11.5 Refroidissement de la PEMFC

L’échauffement de la PAC di au caractére exothermique de la réaction chimique
et aux pertes électrochimiques et de diffusion, est assez rapide et nécessite souvent un
systéme de refroidissement extérieur. L’augmentation de la température de la PaC et la
nécessité de devoir la réguler, sont liées d’une part au débit d’eau de refroidissement et
notamment aux conditions aux limites de la cellule considérée comme étant adiabatique

ou non-adiabatique et, d’autre part, a la variabilité des paramétres thermo-physiques du
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matériau de la cellule elle méme.

Notons cependant que les piles de petites tailles (c’est-a-dire dimensions de mem-
brane inférieures a 5-6 cm de coté) |Lasbet et Auvity, 2006|, ne nécessitent pas un refroi-
dissement supplémentaire autre que la convection. Notons aussi que la convection naturelle
suite a la circulation des gaz dans les canaux d’alimentation des piles PEMFC ne suffit
pas pour ramener la température de la pile au point de fonctionnement souhaitable. En
effet, pour des applications au transport, la production énergétique est d’environ d’une

centaine de kilowatts, un refroidissement forcé doit étre alors intégré dans le stack.

L’énergie thermique évacuée depuis le coeur de PaC doit étre dissipée dans un ra-
diateur. C’est le role des plaques bipolaires qui comportent en leur centre un échangeur

intégré dédié a leur refroidissement par eau.

Il existe deux types de refroidissement des PaC. Le premier type utilise un fluide
colporteur et le second utilise de ’eau. Dans la premier type, on distingue plusieurs modes :

monophasique, supercritique et diphasique soit en convection forcée soit en caloducs.

Plusieurs contraintes sont posées a la conception du systéme de refroidissement. On
cite le faible écart de température entre I’ambiance et le stack, ce qui nécessite la recherche
d’une géométrie d’échangeurs qui favorise I’échange thermique. Une des facons pour
contourner ce probléme est de produire du chaos au sein des canaux de refroidissement.
Ceci favorisera ’échange de chaleur entre la cellule et le fluide [Lasbet et Auvity, 2006].
Les transferts thermiques convectifs entre le fluide colporteur (c’est-a-dire 'eau de re-
froidissement) et la plaque bipolaire vont ainsi s’intensifier. Dans cette perspective, de

nombreux modéles de refroidissement du stack ont été élaborés |Oseen-Senda, 2006|.

Notons par ailleurs, que étant donné que la chaleur produite par la PAC dépend
explicitement de la taille et du nombre de cellules, un choix judicieux de ’emplacement
des canaux de refroidissement (c’est-a-dire échangeurs) doit étre pris en compte. Il est
dés lors nécessaire d’optimiser le circuit de refroidissement. Deux démarches peuvent étre
prises en compte. La premiére démarche consiste a définir le nombre d’échangeurs que
I’on doit placer dans un stack. La seconde démarche concerne le choix de la configuration

de I’échangeur lui méme.

Notons par ailleurs que le refroidissement avec de 1’air est simple a mettre en oeuvre,

mais il nécessite des dimensions d’appareillage importantes.
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1.11.5.1 Refroidissement a 1’eau

Le recours au refroidissement a I’eau des PaC est une solution incontournable lorsque
la chaleur produite est importante. Si la puissance produite par la PaC est inférieur a
100 W la convection naturelle & ’air ambiant est suffisante. Si la puissance délivrée est
supérieur a 100 W et inférieur & 3 KW, on utilise la convection forcé avec des ventilateurs.
Maintenant, pour une puissance supérieure a 5 KW le refroidissement a 1’air n’est plus
suffisant et par conséquent le refroidissement a 1’eau devient indispensable.

Le refroidissement a ’eau quant a lui exige une conception plus complexe ou la tem-
pérature et la pression de 'eau de refroidissement doivent étre controlées. Des pompes
sont alors utilisées pour assurer la recirculation de la quantité d’eau nécessaire au refroi-
dissement. Le flux volumétrique de ’eau est trés petit, il est habituellement deux a trois
fois plus petit que celui du flux des gaz d’alimentation. Pour les conduites annulaires, la
vitesse de l'eau est de l'ordre de 5 — 6m/s [Shan et Choe, 2006]. Afin d’éviter les situa-
tions de congélation, un antigel liquide est substitué¢ a ’eau normale dans le systéme de

refroidissement.

1.11.5.2 Refroidissement par circulation d’air a la cathode

Pour une petite cellule de PEMFC, la cathode peut fonctionner dans un des deux
modes d’écoulement : a l’air libre en convection naturelle ou a l'air forcée en convec-
tion forcée. La convection naturelle est la maniére la plus simple de refroidir la cellule
et d’évaporer 1'eau & la cathode. Ce type de refroidissement est réalisé avec une struc-
ture assez ouverte sur les cotés de la cathode, mais au détriment du volume de la PaC
[Oseen-Senda, 2006].

Le refroidissement & air forcé dans la cathode est un autre moyen d’extraire la
chaleur produite. Ce moyen a comme conséquence une structure plus compacte de la
PaC et permet d’augmenter les possibilités de refroidissement. Cependant, la vitesse tres
élevée de circulation d’air de cathode nécessite un canal de gaz trés grand pour dégager

la chaleur produite.

1.11.5.3 Refroidissement par circulation d’air séparée

Bien que la circulation d’air forcée puisse extraire plus de chaleur, trop d’air de réactif
peut dessécher la membrane. Dans ce cas précis, les cellules auront besoin généralement

d’un air séparé de réactif et d’un systéme de refroidissement. [’avantage de cette structure
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est qu’'on peut extraire plus de chaleur a partir de la PaC sans affecter la circulation d’air.

1.11.5.4 Refroidissement avec écarteurs de chaleur

Un autre moyen pour refroidir la PAC consiste a utiliser des écarteurs de chaleur pour
en extraire la chaleur. Afin d’absorber la chaleur a I'air environnant par la convection libre
ou forcée, des écarteurs sont utilisés. Ces écarteurs ont pour role de réduire les gradients
de la température observés dans le stack de la PAC et ils présentent un rendement assez

élevé.

1.12 Conclusion

De nombreuses recherches sur le comportement thermique de la pile se sont foca-
lisées sur la description d’une cellule. Ces recherches ont montré 'influence de certains
parameétres physiques tels que la conductivité thermique sur le flux thermique. A titre
d’exemple, la diminution de conductivité thermique entraine I’augmentation de la résis-
tance au transfert, ce qui entraine a I’échauffement de la pile. Cependant, rare sont les
travaux qui s’intéressent a I’étude du comportement thermique de tout le stack (toutes
les cellules de la PaC). Etant donné que la tension délivrée par la cellule d’une PaC dé-
pend directement de sa température, il est important d’homogénéiser la température du
stack afin d’obtenir des tensions semblables. C’est dans cette perspective que nous avons
modélisé tout le stack de la PaC y compris les plaques bipolaires ainsi que les canaux des
gaz et du circuit eau. Nous avons utilisé 'approche nodale pour décrire le comportement

thermique des parties solide et fluide ensemble.
Dans le chapitre suivant, nous présenterons un brief rappel sur les notions de trans-

fert de chaleur. Nous aborderons aussi les différentes approches de la modélisation ther-

mique et en particulier la modélisation par ’approche nodale.
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Chapitre 2

Modélisation du comportement
thermique d’une PEMFC

2.1 Introduction

Dans ce chapitre, nous allons présenter des définitions générales sur le transfert
thermique et en particulier dans les milieux composés. Ensuite, nous présenterons les dif-
férentes techniques de modélisation et notamment la modélisation par ’approche nodale.
Nous donnerons aussi les motivations du choix de ’approche nodale et un état de ’art sur
la méthode. Nous conclurons ce chapitre en posant le probléme du couplage thermique

dans les systémes composés de parties solide et fluide comme c¢’est le cas pour les piles a
combustible de type PEMFC.

La description du comportement thermique de la PAC, nécessite la quantification
des flux de chaleur qui traversent les différents compartiments des cellules formant la pile.
Cependant, la mesure de la température interne de la cellule n’est pas facile a réaliser. En
effet, placer des micros capteurs dans la cellule, peut perturber le champ de 1’écoulement
et notamment peut poser des problémes de fuite de réactifs [Cheng et Chang, 2005].

La plupart des modéles décrivant la thermique de la pile utilisent les techniques de discreé-
tisation traditionnelles tel que les différences finies, les volumes finis ou encore les éléments
finis, pour résoudre 1’équation de la chaleur sous la forme différentielle ou aux dérivées
partielles [Nguyen et al., 2004, Litster et al., 2006].

Ces modeéles peuvent étre regroupés en deux catégories. La premiére catégorie concerne

les modeéles locaux ou 'on s’interesse a décrire les champs des températures a 1’échelle
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de la cellule elle méme [Djilali et Lu, 2002, Shan et Choe, 2006]. La deuxiéme catégorie
représente les modéles thermiques globaux. Dans ce dernier type de modéles, le systéme
de la pile a combustible tout entier est pris en compte y compris les canaux des gaz et le
circuit de refroidissement. Dans cette catégorie, nous pouvons distinguer deux types de
modeéles : les modéles de commande, qui s’inspirent d’un bilan thermique global sur la
PaC [Saisset, 2004, Lachaise, 2004], et les modéles complets ou chaque cellule de la PAC
est prise en compte dans la description thermique |[Shan et Choe, 2006]. Ce dernier type
de modélisation est plus adapté lorsqu’il s’agit d’optimiser le rendement électrique de la
pile & combustible.

Dans la litérature, nous trouvons également un autre type de modélisation inspiré
de 'analogie thermique-électrique. Ce type de représentation d’ordre macroscopique est
basé sur une approche appelée "méthode nodale". Cette méthode a été récemment testée
pour I'étude thermique d’une pile & combustible [Dumercy, 2004]. C’est une approche de
modélisation qui décrit le comportement thermique de la PAC a travers un modéle sous
la forme T = GT + B. Cette écriture présente I’avantage de représenter les transferts
thermiques entre les différents composants du systéme physique malgré leur hétérogénéité
(composant solide, composant liquide ou composant gazeux).

Par ailleurs, il y a lieu de noter que les modéles décrits par les EDPs, souffrent d’un
inconvénient majeur lié au coit de calcul trés important. De plus, la mise en oeuvre d’une
banque de donnés des champs de températures dans la PAC (cartographie thermique)
nécessite des calculs précis, donc un maillage * fin.

Cependant, il est important de noter que la modélisation par la méthode nodale
telle qu’elle est présentée dans le travail de Dumercy [Dumercy, 2004|, présente deux
limitations : la premiere est relative a l'utilisation de la méthode nodale en couplage avec
la FDM. La seconde concerne la précision des résultats étant donné la taille des nceuds
du réseau nodal considéré dans les simulations.

Dans ce travail, nous nous intéresserons en particulier a pallier au probléme de
couplage entre deux types de modélisation. En effet, ce type de couplage est pénalisé
par un temps de calcul accru et la nécessité d’une capacité de stockage importante. Par
ailleurs, il est important d’exploiter les possibilités que nous offre I’approche nodale pour
I’analyse et la représentation des phénomeénes de conduction et de convection thermiques
dans la PaC, grace a la notion de conductance thermique équivalente.

De plus, I'approche nodale présente des caractéristiques intrinséques qui permettent

4. Un maillage est la discrétisation spatiale d’un milieu continu, ou aussi, une modélisation géomeé-
trique d’un domaine par des éléments proportionnés finit et bien définit.
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I'utilisation du calcul paralléle intensif.

2.2 Notions sur les transferts de chaleur

Les lois de la thermo-dynamique montrent l'interaction entre un systéeme et son
environnement. Elles définissent son état d’équilibre et sont employées pour déterminer
la quantité d’énergie nécessaire pour qu’'un systéme puisse changer son état d’'un point
d’équilibre a un autre. Cependant, ces lois ne mesurent pas le mode ou le taux du transfert
d’énergie, des relations des transferts thermiques complétent les lois thermo-dynamiques
en fournissant des équations qui relient le taux de transfert thermique entre un systéme
et son environnement.

Le transfert thermique est un processus important qui représente une partie inté-
grale de notre environnement et notre vie quotidienne. La chaleur transférée ou la chaleur
échangée entre deux milieux se produit suite & une différence de température entre ces
deux milieux. Cette chaleur peut étre transférée par trois modes distincts, la conduction,
la convection ou encore le rayonnement. Chacun de ces modes de transfert thermique peut
étre défini par une équation appropriée donnant son taux de transfert. Rappelons que la
conduction thermique est définie par la loi de Fourier, la loi de Newton définie quand a

elle la convection. Cependant, le rayonnement est décrit par la loi de Stefan-Boltzmann.

Loi de Fourier de conduction. La densité de flux thermique traversant une surface

A est proportionnelle au gradient de température
Qeond = —kAVT (2.1)

ou le coefficient de proportionnalité £ est la conductivité thermique du matériau. 11 dé-

pend du matériau et de sa température. A représente la surface d’échange thermique.

Loi de Newton de convection. Le taux de transfert thermique entre une surface

et un fluide est donné par
Qeony = hAAT (2.2)

ou h est le coefficient de transfert & travers la surface A.

Loi de Stefan-Boltzmann de radiation. Les radiations sont exprimées par I’équa-
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tion suivante
Qrad = A Fy (T = Ty) (2.3)

Fi_5 est un facteur de forme, A; est la surface d’échange et T' la température du corp.
Par ailleurs, il est nécessaire de préciser que les trois modes de transfert de chaleur
au sein d’'une PaC sont le rayonnement, la conduction et la convection. Cependant, pour le
type de PaC considéré dans ce travail (c’est a dire PEMFC) et la gamme de températures
traitée (c’est-a-dire inférieur a 100°C'), nous pouvons nous limiter aux transferts convectif
et conductif. Dans ce qui suit, nous allons décrire ces deux modes de transferts thermiques

dans un milieu composé.

2.2.1 Transfert de chaleur par conduction : I’équation de conser-
vation de 1’énergie

Considérons un volume élémentaire V' représentant la partie solide de la PaC, déli-
mitée par une surface S, qui est la frontiére de V. Le volume V et sa frontiére S seront

supposés étre comme indéformables, fixes et continus (FIGURE 2.1).

Neat

FIGURE 2.1 — Elément de volume du milieu

Le milieu recoit, conduit et absorbe un certain flux de chaleur. Sa température T
évolue dans le temps et 'espace : T = T'(s, t). Il en est de méme de la densité de flux total
de chaleur Q; = Q;(s,t). Rappelons que par définition méme du flux thermique, @, est la
quantité de chaleur recue par le volume V' a travers la surface S par unité de temps. Elle

est égale a

/ _Qtnexds (24)
1%
Le milieu étant considéré comme indéformable, seule la variation locale de la tem-
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pérature qui intervient dans ’expression de la variation instantanée de I’énergie interne
totale £ du milieu. Cependant, ’énergie thermique accumulée par le milieu par échauffe-

ment et par unité de temps, s’accroit selon I’équation

@_@_@@_/ or _/ or
ot ~ ot —aror ), e Dgrdm= | e gdv (2:5)

avec

e () : La quantité de chaleur échangée par le milieu avec son environnement.

e p: La masse volumique du milieu.

e ¢, : La chaleur massique du milieu a pression constante dépendant de la tempe-
rature.

En I'absence de création d’énergie, I’application du premier principe de la thermo-

dynamique au volume V' nous conduit & écrire le bilan suivant

/ pcp(T)a—TdV = / —QiNerdS (2.6)
1% ot v

—
Variation de I’énergie interne Flux traversant S

Apreés application de la formule d’Ostrogradsky [John H. IV et John H. V, 2004] qui
consiste a la transformation de l'intégrale de surface en intégrale de volume, au membre

de droite de ’équation (2.6), nous obtenons le bilan énergétique suivant

ar
/ pcp(T)a—dV = —/ div(Qi)ne,dV (2.7)
1% t 1%
Pour une unité de volume V', le bilan local prend la forme suivante

pcp(T)aa—{ + div(Q¢) =0 (2.8)

L’équation (2.8) désigne la conservation de I’énergie et Q; représente la densité de flux de

chaleur totale.

Il est a noter que dans les piles a combustible a bases températures comme c’est le

cas des PEMFC, la chaleur est transmise par conduction et par diffusion.

Il faut rappeler que ’on a adopté comme hypothése le transfert de chaleur simultané

diffusif-conductif couplé, en présence de la convection forcée dans les canaux d’alimenta-
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tion des gaz et notamment dans le circuit de refroidissement. Ceci revient a exprimer la

densité de flux de chaleur totale @)y, c’est la somme de toutes les contributions, soit

Qr=Qa+ Q.+ Qy (2.9)

La densité de flux de chaleur par conduction ., est donnée par la loi de Fourier
Qe = —A(T)grad(T) (2.10)

ol A. est la conductivité thermique du milieu.

L’équation (2.10) montre que les flux de chaleur par conduction sont d’autant plus
intenses que les écarts de températures sont plus importants, et qu’en outre la chaleur va
des points chauds vers les points froids.

En assimilant la divergence du flux diffusif & un terme source local Sy, ’équation
(2.8) s’écrit

pcp(T)%—Z —div(A\.(T)grad (T)) = Sy (2.11)

avec
Sd = —diU(Qd) (2.12)

Par ailleurs, il est important de rappeler que dans la plupart des cas, la chaleur
massique ¢,(7) et la conductivité thermique A.(7") sont prises constantes. Le modéle
thermique est alors linéaire. D’un point de vue théorique, ces deux paramétres varient
avec la température, ce qui rend le modele thermique non-linéaire et engendre donc une
difficulté pour la résolution.

Rappelons que la divergence du flux diffusif est d’un grand intérét pratique car elle
caractérise I'énergie diffusive dégagée par le milieu. Elle représente, de ce fait, le terme
source diffusif que I'on retrouve dans ’équation de conservation de I’énergie (Eq. (2.11)).

Cependant, c’est I'’équation de conservation de I'énergie qui permet d’effectuer le
couplage entre le phénomeéne de conduction et de convection. En effet, la connaissance du
champ des températures des parties fluides et du champs des températures des parties
solides sont nécessaires pour le calcul de I'interaction entre ces deux milieux.

Ces deux équations définissent un systéeme fortement couplé d’équations aux déri-

vées partielles et intégro-différentielle non linéaires, ou les inconnues sont le champ des
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températures. On doit donc résoudre simultanément deux types d’équations.

2.2.2 Conduction thermique dans les milieux composés

L’analogie électrique est souvent utilisée pour déterminer la relation entre les conduc-
tivités thermiques et les différentes couches du milieux hétérogene. Les résistances au
transfert thermique des couches placées en série sont alors additionnées pour donner la

résistance thermique équivalente suivante

1 Y
= Z I (2.13)

En effet, ’analogie entre les circuits électriques et les systémes thermiques est cou-
ramment employée pour déterminer le transfert thermique global dans un milieu composé
de plusieurs couches. Les résistances de transfert pour chaque couche en série sont som-

mées pour définir la résistance globale de transfert thermique du milieu.

2.2.3 Transfert de chaleur par convection

Dans un mouvement de fluide, 1’énergie est transférée non seulement par la conduc-
tion de chaleur mais aussi par le mouvement macroscopique du fluide lui méme. En effet,
dans un volume de fluide, la chaleur traverse la surface du fluide d’une part, par la conduc-
tion thermique suite a un gradient de température, et d’autre part, grace a I’énergie ciné-
tique qu’emmagasine le fluide et a son enthalpie. Ce dernier type de transfert est connu en
tant que transfert de chaleur par convection qui peut étre décrit comme la superposition
de la conduction et du transfert d’énergie thermiques du fluide en mouvement.

Cependant, durant le transfert thermique entre un solide et un fluide, il y a création
d’une couche limite thermique. Celle-ci a un grand effet sur la quantité de la chaleur
transférée entre le corps solide et fluide. C’est L. Prandtl en 1904 qui a développé cette
théorie [John H. IV et John H. V, 2004|. Dans cette région, la température dépendra de la
vitesse du fluide et prend une valeur entre celle du solide 75 et celle du fluide en mouvement
T. Un flux de chaleur alors traverse cette couche suite a ce gradient de température et
le fluide peut jouer le role du refroidissement si sa température est inférieure a celle du
solide.

En résumé, le flux de la chaleur Q dépend donc d’une part des champs de tempéra-

tures et d’autre part, de la vitesse du fluide. Cependant, ’évaluation de ces deux variables
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est tout a fait complexe et peut mener a des calculs difficiles. Nous avons

O = h(T, — Ty) = hAT (2.14)

Par ailleurs, le calcul du coefficient de transfert thermique H, nécessite la connais-
sance du champ de températures dans le fluide. Ceci est alternativement influencé par
le champ de vitesse dans le fluide. Ainsi, en plus des bilans énergétiques de la thermo-
dynamique, les équations de la mécanique des fluides en mouvement fournissent les lois
fondamentaux dans la théorie de transfert de chaleur par convection.

Le coefficient local de transfert thermique est différent en chaque point de I'obs-
tacle. En pratique un coefficient de transfert thermique moyen H,, est pris en vue d’éva-
luer I’écoulement le flux de chaleur qui traverse une surface A, soit (voir par exemple
[John H. IV et John H. V, 2004|)

Q

o = 2N

(2.15)

La determination du coefficient de transfert h fait appel aux équations de Navier-Stockes.

2.2.4 Principe de la résistance thermique

Comme le montre la FIGURE 2.2 donnant I’analogie électrique et thermique, un
courant [ traverse une résistance R,. La différence de potentiel AV = Vi —V; est la force

d’entrainement du courant électrique qui est exprimé par la loi suivante

AV
=7

I (2.16)

Comme dans le cas de passage d’un courant électrique, le flux de chaleur thermique est

régi par la différence de la température, et il peut étre calculé comme suit

,_ AT

Q@ I (2.17)

A partir de ’équation (2.13), on définit la résistance thermique par la relation suivante

L

"=

(2.18)

De la méme facon la résistance de convection donnée par la loi de Newton de convection
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FIGURE 2.2 — Analogie électricité-thermique : conduction 1D et stationnaire.
prend la forme suivante

R=—— (2.19)

2.3 Meéthodologies de modélisation du comportement

thermique d’une pile

D’apreés leur domaine d’application et la nature des modéles utilisés, il est possible
de regrouper les différentes méthodes de modélisation en deux catégories. Les méthodes
CFED qui résolvent les équations aux dérivées partielles et les méthodes nodales inspirées
de l'analogie thermique/électrique.

Dans les méthodes CFD, on distingue trois types de représentation des problémes

thermiques

1. La méthode des éléments finis.
2. La méthode des volumes finis.

3. La méthode des différences finis.

Tandis que dans la méthode nodale, on fait appel a ’analogie thermique/électrique
pour définir les échanges thermiques entre les différents compartiments du systéme.

Les méthodes nodales permettent I’étude des performances des systémes dans leur
ensemble en y associant leurs bilans énergétiques. Cependant, les techniques CEFD sont
essentiellement adaptées a des études fines de zones particuliéres d’'un systéme et sur des

périodes de temps limitées.

ol



Chapitre 2. Modélisation du comportement thermique d’'une PEMFC

Par ailleurs, les modéles associés aux méthodes nodales sont des lois de conservation
intégrées sur des grands volumes alors que les méthodes CEFD requiérent la résolution des
équations de Navier-Stockes et de ’énergie dans le domaine temporel, auxquelles il faut
ajouter les conditions aux limites et les conditions initiales pour la fermeture du probléme
physique. Ainsi nous pouvons dégager deux grandes familles de systémes d’équations a

résoudre pour ces deux catégories de niveaux de finesse.

Il faut aussi noter, que pour les niveaux de finesse grossiers et intermédiaires, les
équations des modeles sont essentiellement algébriques et différentielles ordinaires alors
que pour les niveaux fins et trés fins, il s’agit de résoudre des systémes d’équations aux
dérivées partielles. Finalement, les modéles peuvent étre regroupées selon la finesse re-

cherchée soit

1. Grossiers et intermédiaires (Nodales).

2. Fins et tres fins (EDPs).

2.3.1 Méthodes CFD

On entend par méthodes CFD, les méthodes souvent utilisées pour la discrétisation
des équations aux dérivés partielles. On y trouve, les différences finis, les volumes finis et

les éléments finis [Decrensefond et Maruani, 2005

2.3.1.1 Différences finies

La méthode des différences finies consiste a discrétiser chaque variable du domaine
a étudier en un certain nombre de points. Elle est utilisée pour modéliser la conduction
thermique dans un solide. La méthode aux différences finies utilise deux types de schémas :
le schéma explicite et le schéma implicite.

Le schéma explicite offre I’avantage de donner la valeur de la variable recherchée en
une seule opération, mais qui implique le choix d’un pas de temps en fonction du pas de
discrétisation spatiale.

Le schéma implicite quand a lui est inconditionnellement stable, mais il nécessite
I'inversion d’une matrice pour la résolution du systéme. Cette opération est plus longue

et plus cotiteuse en terme de stockage et du temps de calcul.
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2.3.1.2 Volumes finis

La méthode des volumes finis est souvent utilisée pour résoudre les problémes de
transfert aux interfaces des systémes composés comme c’est le cas de la PaC. Cependant,
et contrairement a la méthode des différences finies qui utilise des approximations de
dérivées, la méthode des volumes finis utilise des approximations d’intégrales comme la
méthode des éléments finis. Ces intégrales de volume sont transformées en intégrales de
surface en utilisant le théoréme de flux-divergence. Les termes de flux sont ensuite évalués
aux interfaces entre les volumes finis. On utilise une fonction de flux numérique pour faire
une approximation des flux aux interfaces. Comme le flux entrant dans un volume donné

est égal au flux sortant du volume adjacent, ces méthodes sont dites conservatives.

2.3.1.3 Eléments finis

La méthode des éléments finis est basé sur la discrétisation du domaine étudié en
éléments simples sur lesquels on écrit I’équation de la chaleur sous une formulation faible

au sens des éléments finis. L’ensemble des équations élémentaires donne le systéme suivant

or

(KT + (6] 5 =

F (2.20)
ou [k]et[c,] sont respectivement les matrices de raideur et de capacité thermique du
systéme, F' le vecteur des sources et 1" celui des températures.

La résolution du systéme donne la température de chaque élément. La solution est
d’autant plus précise que le maillage du domaine est fin, mais cela se ferait au détriment

du temps de calcul puisque les matrices seront plus grandes.

2.3.2 Meéthode nodale

Au cours de ces derniéres décennies, un nombre important d’outils de simulation
thermique et aéraulique a été développé pour les domaines aussi bien dans I'industrie que
dans le milieu universitaire. L’approche nodale est I'un de ces outils.

Le concept nodal repose sur la possibilité de décrire un processus physique par un
systéeme d’équations différentielles temporelles liant les grandeurs d’état du probléme tout
en supprimant toutes les dérivés spatiales. C’est une méthode de discrétisation globale qui
traduit le comportement d’un systéme physique par des résistances équivalentes.

Une mise en équation devient facile et trés efficace lorsque face a un probléme de

grande taille on fait appel aux calculateurs. Le systéme ainsi écrit facilite la description
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Chapitre 2. Modélisation du comportement thermique d’'une PEMFC

des phénomeénes thermiques grace a la matrice de conductance G qui regroupe toutes
les informations sur le transfert thermique, allant des conductances (de conduction, de
convection,...) aux capacités thermiques qui sont stockées dans une matrice C.

Le principe nodal consiste a découper le systéme physique en un certain nombre de
nceuds supposés isothermes, de volumes V; et de températures 7;. La capacité thermique
de valeur C; = p;cp;V; est affectée au centre du noeud ¢ du volume considéré. p; et cp; sont
respectivement la masse volumique et la chaleur massique du nceud considéré.

Un nceud peut échanger de ’énergie avec I’ensemble des nceuds j représentant son
environnement soit par conduction, soit par convection, ou encore par radiation. L’analyse
de ces échanges conduit a installer entre ces noeuds des connections que l'on désigne par
conducteurs thermiques appelées conductances. Un noeud peut étre doté d’une source de

chaleur P; représentant un apport d’énergie supplémentaire dans le volume V; (FIGURE
2.3).

T; T,
| Ru Rua |’

FIGURE 2.3 — Méthode nodale.

Cependant, dans le cadre de ’analogie entre les grandeurs thermiques et les gran-
deurs électriques, résumée par le tableau (TABLE 2.1), on peut en tirer la relation de la

conductance thermique en utilisant la loi d’Ohm (Eq. (2.21)).

Thermique Electrique

(2.21)
®=GAT [=GAV

Notons par ailleurs, que comme le systéme physique a étudier est généralement non
homogeéne, I’échange thermique entre deux milieux différents est assuré a I’aide d’un neeud,
ne possédant pas de capacité thermique, et qui est placé a I'interface de ces deux milieux

[Dumercy et al., 2003, Dumercy, 2004].

Il est important de noter qu’une autre facon de modéliser ’échange thermique entre
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deux milieux différents, consiste a utiliser une résistance thermique équivalente. Cette

résistance représente deux phénomeénes thermiques en paralléle.

En résumé, la méthode nodale permet d’obtenir
1- Un bilan énergétique assuré.
2- Un sens de I’écoulement de chaleur observé.

La méthode nodale sera décrite plus en détail dans le troisiéme chapitre.

2.4 Probléme de couplage

[’étude thermique d'une pile a combustible vise a analyser les interactions entre
un milieu solide qui représente les cellules et les plaques bipolaires, et un milieu fluide
qui représente les canaux des gaz d’alimentation et le circuit de refroidissement. Plus
précisément nous nous sommes intéressés au couplage thermique entre ces deux milieux.

Généralement, on considére deux domaines de calculs, le milieu fluide et le milieu
solide. Dans le milieu fluide on résout les équations de Navier-Stokes en régime permanent
et dans le milieu solide, on résout ’équation de la chaleur en régime stationnaire.

Pour effectuer un calcul couplé on fait communiquer les deux milieux a travers une
ou plusieurs surfaces communes qui représente 'interface de couplage. Le principe réside
donc en un calcul simultané de deux codes avec des échanges réguliers d’informations
ou plus précisément de quantités physiques sur l'interface de couplage. Dans le cadre du
couplage thermique, le fluide transmet un flux de chaleur au solide et regoit une tempé-
rature de la part de celui-ci. Aprés un certain nombre d’échanges successifs on atteint
un état stationnaire couplé dans lequel le systéme et les quantités échangées deviennent

constantes.

TABLE 2.1 — Analogie grandeurs électriques-grandeurs thermiques.

Grandeur thermique ‘ Grandeur électrique
Flux Courant électrique
Température Potentiel
Conductance Conductance
Capacité Capacité

Flux imposé générateur de courant
Température imposée générateur de tension
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Chapitre 2. Modélisation du comportement thermique d’'une PEMFC

FIGURE 2.4 explique le mécanisme d’un calcul couplé du point de vue thermique
stationnaire. En effet chaque code évolue de facon indépendante en effectuant un certain
nombre d’itérations (Ny pour le fluide et Ny pour le solide). A une itération donnée que
’on appelle itération de couplage ou d’échange n + 1, le fluide envoie un flux de chaleur
Gn+1 au solide et recoit en retour une température pariétale 7, 1. A partir de 1a chacun
des codes utilise la quantité recue comme condition aux limites sur l'interface de couplage
et un nouveau processus itératif débute jusqu’a ’échange suivant et ainsi de suite. L’état
stationnaire du systéme global est atteint lorsque les quantités échangées cessent d’évoluer

entre deux itérations successives n et n + 1, on obtient ainsi la convergence du processus

itératif.
Echanges
n+l
n+l 4 n+1
| e |
Résolution des équations Résoltion de I'équation
de Naviers Stockes de la chaleur
en régime stationnaire en régime stationnaire
Nf jterations Nsiterations
n
1 n q n
Tn
n-1 qn! n-1
R S — |

FIGURE 2.4 — Couplage Flux/Température |[Montenay, 2000].

Cependant, ce type de couplage s’avére instable car le solide et le fluide évoluent
de facon différente. En effet, si le fluide évolue trop rapidement, le solide recoit a chaque
itération de couplage des flux importants qui risquent de le déstabiliser. A partir de Ia,
le calcul couplé devient globalement instable. Des méthodes de relaxation sont proposées
pour y remédier & ce probléme [Montenay, 2000).

Il est a noter qu'un autre moyen de couplage thermique est utilisé. Il s’agit de mettre
en oeuvre un couplage de codes de calcul scientifique. On fait alors appel au calcul paralléle
[Chemin et al., 2003].

Par ailleurs, il est important de noter que dans ce travail, nous présentons ’approche
nodale comme une alternative aux problémes de couplage thermiques. Grace a la notion

de conductance thermique équivalente, nous pouvons décrire d’une facon pertinente le
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A/PEIMFC\L
Solide
FDM NN
FUM ) FDM
FEM 1T avec couplage ?

FIGURE 2.5 — Modélisation thermique de la PaC par "approche nodale.

phénomeéne thermique de la PAC sans avoir recours a un couplage de modéles (voir FIGURE

Notons aussi que le principe de la conductance thermique équivalente est un moyen

entre différents codes (FIGURE 2.6).

efficace, comme nous allons le montrer dans le chapitre 5, afin d’éviter ce genre de couplage

En outre, dans la méthode nodale, si le calcul de la résistance de conduction est

aisé, ce n’est cependant pas le cas de la résistance de convection. En effet, la résistance
de conduction dépend que de la géométrie et de la structure du matériau, tandis que celle
de la convection est assujetti a de nombreuses hypothéses liées au calcul du coefficient de
convection. Cependant, dans la litérature on dispose de tables contenant les coefficients

d’échange par convection pour les différentes géométries et régimes d’écoulement.

Fluide

Transfert mixte

Cond/Conv

Fluide

Solide

G

SS

Echange dans solid
Conduction

I Gss

Solide

FIGURE 2.6 — Model Nodal.
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Chapitre 2. Modélisation du comportement thermique d’'une PEMFC

2.5 Conclusion

Nous avons présenté dans ce chapitre les différentes approches de la modélisation
thermique d’une PaC. La méthode des différences finies pénalisée par un maillage homo-
geéne n’est pas approprié a ce genre d’étude deés lors que ’on s’intéresse a la localisation
des endroits les plus chauds de la cellule. Cependant, la discrétisation par volumes finis,
devient plus complexe dans le cas d’un systéme hétérogene ou on dispose pas de données
sur les coefficients d’échanges aux interfaces entre le gaz et la cellule par exemple. Par
ailleurs, la méthode des éléments finis s’avére plus représentative dans le cas des problémes
3D. Néanmoins, elle peut présenter I'inconvénient de la taille de I’élément de volume, donc
cott des temps des calculs. La parallélisation de tels modéles peut s’avérer plus complexe.
Par ailleurs, il n’est pas aisé de décrire a travers cette méthode le phénomeéne recouvrement
des nceuds pour tenir en compte de présence simultanée de la conduction et la convection
thermique en méme temps, deux phénomeénes thermiques qui caractérisent la PaC.

Notons également que la raison pour laquelle nous avons opté pour ’approche nodale
est double. D’une part, elle nous permet de représenter d’une facon fidéle les phénomeénes
thermiques notamment la production volumique de la chaleur au niveau des électrodes.
D’autre part, cette approche est facilement parallélisable et donne des temps de calcul
moins importants que ceux obtenus avec les méthodes CFD comme nous allons le montrer
dans le chapitre 5 de ce mémoire.

Dans le chapitre suivant, nous développerons en détail le modéle thermique nodal
de la PEMFC. Nous donnerons ainsi la formulation mathématique servant a la simulation

des deux parties solide et fluide du stack de la PaC.
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Chapitre 3

Modéle nodal pour une pile a

combustible

3.1 Introduction

Pour la modélisation globale d’un stack d’une PaC, une approche simpliste consiste
a concatener des modéles unitaires pour chaque cellule. Cependant, en réalité les cellules
n’ont pas un comportement similaire. Il faudrait donc définir les paramétres qui changent
d’une cellule a une autre. Une modélisation systhémique du stack incluant ’ensemble des
cellules permet d’identifier ces paramétres. En effet, comme la tension de sortie d’une
cellule est liée directement a la température de fonctionnement, le modéle thermique de
la PaC doit inclure toutes les cellules du stack.

Dans ce chapitre, nous présenterons un modéle décrivant le comportement thermique
de cellule de nature tri-dimensionnel et une procédure de généralisation de la méthode
nodale qui permet d’optimiser les cotiits de calcul sans passer par un couplage entre deux

types de modélisation différents.

3.2 Objectif de I’étude

L’objectif de ce travail de modélisation du comportement thermique, est d’établir un
modeéle suffisamment simple et permettant de décrire le comportement thermique lors du
fonctionnement de la PAC dans des conditions d’opérations différentes, pour des configu-
rations différentes et au prix d’un temps de calcul relativement court [Salah et al., 2006].

De nombreuses approches de modélisation ont été adoptées en vue de décrire les
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Chapitre 3. Modéle nodal pour une pile & combustible

transferts thermiques et de parvenir a une estimation satisfaisante de la température
de fonctionnement de la PAC. Les méthodes fondées sur ’'utilisation des équations aux
dérivées partielles conduisent a une cartographie détaillée des températures en tout point
du systéme étudié. Les méthodes basées sur la représentation par équivalence électrique
focalisent sur des points comme c’est le cas de la méthode nodale.

Le but principal dans ce chapitre est de montrer que partant d’une approche nodale
simple appliquée a 1’échelle microscopique, on parvient a décrire le comportement ther-
mique de la PAC. Les résultats de la simulation sont similaires a ceux obtenus & partir
des équations aux dérivées partielles. Cependant, les temps de calcul sont réduits. Ceci
est rendu possible grace a un découpage de la PAC qui prend en considération a la fois la
géométrie de celle-ci et le type d’échange thermique entre la partie solide de la pile que re-
présente les cellules et les plaques bipolaires, et la partie fluide représentée par les canaux
des gaz d’alimentation et le circuit de refroidissement. En effet, la notion de conductance
thermique équivalente entre deux types d’échanges différents nous dispense de résoudre
deux types d’équations comme c’est le cas lors de 1'utilisation des équations aux dérivées

partielles.

3.3 Systéme considéré

Dans ce chapitre, nous appliquerons la technique nodale pour la modélisation du
phénoméne thermique au sein d’un stack composée de plusieurs cellules assemblées en
série, représentant une PaC fonctionnant avec de I’hydrogene et de l'air.

Rappelons que le stack d'une PaC est composé d’'un empilement de cellules et que
chaque cellule comporte une MEA (Membrane Electrode Assembly) et un circuit de gaz
d’alimentation (c’est-a-dire hydrogéne et air). Un échangeur de chaleur a eau est placé

entre deux cellules.

3.4 Formulation mathématique du probléme thermique

L’approche nodale est inspirée de 'analogie électrique/thermique. Elle consiste a
diviser la cellule de la PAC en plusieurs volumes, dans lesquels on suppose que la tempé-
rature est homogeéne. Ensuite ces éléments de volumes sont connectés entre eux par des
conductances dont I’expression dépendra de la nature de 1’échange thermique. Chaque

volume est représenté par un nceud placé en son centre. Sa capacité thermique C est
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3.5. Modéle nodal global

donnée par 'expression suivante
C = pcepV (3.1)

Ainsi en appliquant un bilan thermique a chaque nceud nous obtenons I’écriture généralisé

suivante
dﬂ cond conv ref
Car - ZGU (7 _ﬂ)+ZGij (T =Ty)+ Gy (T = Trey)
Accumulation < ~- NG ~ ~ Conditions aux limites (3 2)
Conduction Convection :
+ P;
~—

Terme source

3.5 Modeéle nodal global

3.5.1 Description du modéle

Rappelons que la PAC est constituée d’un empilement de cellules et que chaque cel-
lule contient deux électrodes (c’est-a-dire anode et cathode) et une membrane. Les élec-
trons libérés par la réaction d’oxydation de I'hydrogéne sont collectés a I'aide d’une plaque
bipolaire. Ces plaques servent aussi de séparation entre les cellules. Elles contiennent les
canaux des gaz d’alimentations et parfois des canaux d’eau de refroidissement.

Le transfert thermique dans les plaques bipolaires est représenté par la conduction
et la convection. Cependant, un nceud du réseau nodal appartenant au canal (c’est-a-dire
neeud fluide) échange avec un nceud de la plaque bipolaire de la chaleur par convection.
Par une conductance de type mouvement de fluide, de la chaleur est échangée entre deux
neeuds du canal. Par ailleurs, la conduction thermique prend effet d’une part, entre les
électrodes et la membrane et d’autre part, entre les électrodes et les plaques bipolaires.
Les nceuds de la zone réactive de la cellule recoivent la chaleur produite par les réactions
exothermiques aux électrodes et notamment la chaleur de la sorption/désorbtion de 'eau
a l'interface membrane/éléctrodes (voir FIGURE 3.1). Cette chaleur produite représente
le terme source qui est affecté & chaque nceud de la zone réactive de la cellule.

Plus précisément, I’échange de chaleur entre deux nceuds voisins (c¢’est-a-dire solide-
solide, fluide-fluide et solide-fluide) est donné par une conductance thermique. Les condi-
tions aux limites sont décrites par une conductance de référence. Cette conductance re-

présente le couplage thermique de conduction-convection entre la partie solide et la partie
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Qa QC

Tw TH2 Tair Tw

[ Echange fluide—fluide Sx— Echange fluide/solide ww— Echange solide—solid

FIGURE 3.1 — Circuit analogie thermique/électrique d’une cellule PEMFC incluant les gaz
d’alimentations et le circuit eau.

fluide de la pile.

Il est important de noter que ’échange thermique entre les différents nceuds du ré-
seau nodal (c’est-a-dire solide-solide, fluide-fluide et solide-fluide) est décrit par le systéme
linéaire (3.3)

dr
C—=GT+B (3.3)
dt

Il est dés lors possible de déterminer le champ des températures dans la PaC en ef-
fectuant une seule opération, inverser la matrice G par exemple. T est le vecteur tempéra-
tures, G est la matrice des conductances, C' la matrice diagonale des capacités thermiques
et B représente le vecteur des termes sources ainsi que les conductances de référence

donnant les conditions aux limites.

Par ailleurs, il convient de préciser qu’une récente étude sur le comportement ther-
mique de la PAC a fait 'objet de l'utilisation de ’approche nodale [Dumercy, 2004]. Ce-
pendant, cette approche a été couplée avec une autre technique de discrétisation par
différences finis. Plus précisément, la partie gaz dans le poreux de la cellule a été traitée
par la discrétisation des équations par les différences finis. Pour la partie solide et circuit

de refroidissement, les auteurs ont appliqué I’approche nodale.

Il est important de noter que ce type de couplage entre deux approches de modéli-
sation présente l'inconvénient de ralentir les calculs et en particulier pour les problémes
de grandes tailles. En effet, la nature de convergence des algorithmes ne sont pas simi-
laires. Le choix d'une seule stratégie de modélisation, la méthode nodale par exemple,

peut s’avérer pertinent

Dans I’approche nodale, un nceud ¢ du réseau, et quelque soit sa position, peut

échanger de la chaleur avec un autre nceud j pas forcément de méme nature (c’est-a-
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dire solide-fluide) grace a une conductance qui exprime la nature du transfert (FIGURE
3.2). Ainsi, le recours aux équations aux dérivées partielles pour exprimer le couplage
hétérogéne (c¢’est-a-dire solide-fluide) est évité.

En effet, la conductance fluide représente un caractére particulier lié a la nature
méme de ’écoulement, lequel impose un sens au mouvement du fluide, et donc au transfert
calorifique [Saulnier, 1980, Bastos, 1988, Kilindjian, 1998].

L’apport quantifié par mcpTi, en provenance du nceud amont est compensé par

I'apport, exprimé par rm cp Ty, vers I'aval (voir FIGURE 3.3).

x=1,y,z X.y,z=1
xy-1z “7\% XY,z —M x,y+1,z

I = Echange fluide-fluide
X,y;z+1 x+1y,z “7/‘ Echange fluide—solide

FIGURE 3.2 — Echange entre un nceud (x,y,z) et ses voisins.

Par ailleurs, le couplage entre les nceuds en présence d’écoulement ne prend en

considération dans I’écriture du bilan que les nceuds amont soit

pepSLTy = mep (Ty — Ty) + hS(T, — T1) (3.4)

t
mcp 1

2
E— ® ®

1, 2,3 noeuds fluid
t tube(solide)

®

FIGURE 3.3 — Ecoulement dans un tube.

Lors d’une modélisation nodale, la conservation de I’énergie est assumée étre égale a

la contribution des différents échanges entre les noeuds et la production interne de chaque
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noeud. La variation de la températures en chaque nceud 7 est alors exprimée par le systéme

d’équation linéaire suivant

CT = (G*" + G\ T + B (3.5)

La matrice G*°lide et G/1uide désignent respectivement I’échange thermique dans la
partie solide et la partie fluide de la PAC. A partir de maintenant, on utilise G;; (i € 1..n
et j € 1..n) pour définir les éléments de la matrice G a la ™ ligne et " colonne. Gj;

représente la conductance thermique entre un noeuds ¢ et ses voisins J.

Pour définir les valeurs G;; de la matrice G, on utilise I’équation donnant le bilan
thermique de la PaC et, on distingue deux cas selon la nature du matériau de la pile a

combustible.

e Pour les nceuds appartenant a la partie solide de la PAC (c’est-a-dire MEA et

plaques) on obtient

=D (G G+ G siis

Giotide — y (3.6)
J > (G + ) si i #.
J
e Pour les neceuds appartenant a la partie fluide de la PAC (c’est-a-dire canal fluide),

on obtient

Gfluide o wa S (3 7)
i T GL=Y e sii :

J

L’échange de chaleur par conduction est représenté par la matrice de conductance
G (c’est-a-dire, solide-solide). On note par G (c’est-a-dire, solide-fluide) la matrice
de conductance par échange convectif et par G/ (fluide-fluide) la matrice de conductance

résultante du mouvement du fluide (mouvement air, Hydrogéne, eau, etc.).

Le vecteur B est exprimé pour les parties solide et fluide comme suit

ZGZW]}?M + P, pour la partie solide
B = J

GfefT]‘}mb pour la partie fluide.
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P; représente le terme source de la cellule. C' est une matrice diagonale des capacités

thermiques de chaque élément de noeud (c’est-a-dire solide ou fluide) donnée par
Ci = picpiVi (3.9)

ou p; est la densité du matériau, cp; sa chaleur spécifique et V; son volume.

Par ailleurs, étant donné que la PAC est un systéme non homogéne composé d’une
partie solide représentant la cellule elle méme, et un partie fluide qui représente les canaux
des gaz d’alimentation ainsi que le circuit de refroidissement, I’équation (2.5) s’écrira de

deux facons différentes pour chaque partie solide et fluide.

3.5.2 Bilan sur le solide

En appliquant ’équation (2.5) sur la partie solide de la PAC, nous obtenons

dT;

Ci%

— (Géond + Gglonv + G:{Sf) 7—‘7, + Z (Géond + Gglonv) Tv] + Pz + GzefT:é)]lcid (310)
J

ot l'indice d donne le sens de I’échange (c’est-a-dire i, 4, k).
La discrétisation par rapport au temps de cette équation avec un schéma explicite

stable, nous donne

T_Tb“ﬁAt _Tn

Oy s = (Gt g G G ) T (G G T
(G 4 G T g+ (G + GE™) T
(G 4+ ™) T g+ (G o+ ™) T (3.11)
+ (G GP™) Ty + (G + GE™) T o

FGIT + Py

3.5.3 Bilan sur le fluide

Les conductances relatives aux noeuds de la partie fluide dans les canaux de circula-
tion des gaz sont évaluées en assumant que pour un nceud quelconque du canal (FIGURE

3.4), le débit rentrant est égal au débit sortant. Ainsi nous appliquons la régle suivante
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pour la détermination de I'expression de la conductance du neeud (4, j, k)

GItide(i, g, k) = G (i + 1, 5, k) + GIM9e (i, j 1, k) + GIM9e (4, j, k + 1)

o o (3.12)
_Gflmde(l’] _ 1’ k’) _ Gﬂume(’l,j, ke — 1)
i,j+1,k
. hik+l
Lk gt e LK
Jras E L
k-2 :
i,j-1,k
FIGURE 3.4 — Schéma des conductances fluides pour le noeud (i,j,k).
Par ailleurs, on distingue les deux cas suivants
1. Pour les nceuds n’ayant pas de voisins avec la partie solide, on obtient
o = — m m m g —my C . .
i,7,k Ci,j,k fa fy 1= i,5,k Ci,j,k 1y CPf i+1,5,k
+ myecpfl: .+ —=—mgpcpil
Ci,j,k 1CPf i,j—1,k Ci,j,k 1-CPf 1,7,k—1

2. Pour les nceuds ayant des voisins avec la partie solide, on distingue de nouveau deux

cas.

a - La température des nceuds situant au milieu du canal est calculée par la relation

suivante
At At
Tl | e | T+ [GCOMT.“ 4 Geomn. il
bk { Cijk fz} Bk do LR Ty SRSV Oy
(3.14)
’ ’ v L Cigwn !
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b - La température des noeuds situés au coin haut et coin bas du canal est calculée

par la relation suivante

At At

n+1 . . . n .
Lj,k) - 1 - sz"]’If (mfz _'_ mfy + mfz) CZ_YZ’yjyk + mz CZ,‘]JCCZ_YZJ’k_l
conv b At mn conv re At mn
+(GE™ + my)—C Ty — (G +G f)c Ttk
i3,k i3,k
(3.15)
_I_( . conv) t Tn + (GCOW/I} GT’ef) At Tn
fa ds Ci,j,k i,j—1k dy Ci,j,k 1,j+1,k
At
+arel 2t
Ciji ™!

Les expressions des conductances Gg,, Gg, et Gg,, sont données par les relations suivantes

Ga, = Hyoo XY X Z

€T

Ga, = Hyoo x X X Z (3.16)

Y

Ga, = Hpp, x X XY

z

Notons que le probléme de couplage entre le champ thermique et le champ dyna-
mique a été traité par I’établissement d’un réseau de conductances dépendantes du champ
de températures pariétales. Ainsi, & chaque pas de simulation, la température calculée sert

a l'expression de la nouvelle masse du fluide du volume (nceud) isotherme.

3.5.4 Calcul des conductances

Les conductances G4 traduisent 1’échange de chaleur entre les différents élément du
systéme physique étudié. Plusieurs cas peuvent se présenter quand au calcul de chacune
de ces conductances. La conductance conductive peut étre considérée comme constante
lorsque le domaine de variation de la température est faible. En revanche la conductance
convective dépendra de I’écoulement du fluide lui méme.

On distingue donc deux types de conductances : les conductances de conduction
et les conductances dues a I’écoulement du fluide. Si celles-ci sont placées en paralléle,
la conductance équivalente est la somme de toutes ces conductances. En revanche, la
conductance équivalente de deux conductances placées en série est obtenue en faisant le
produit des conductances.

Les conductances sont associées respectivement en série ou en paralléle selon que le

milieu est homogene ou hétérogene.
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®

% P
Air } | Vers
Ambiant Plaque Anode Electrode

FIGURE 3.5 — Réseau nodal pour un niveau donné.

3.5.4.1 Les électrodes

Dans les électrodes, la chaleur est transportée par conduction, et elle dépend de la

conductivité thermique du milieu. Deux cas peuvent se présenter.

1. Milieu homogéne. La conductance prend la forme suivante

kS,

Gcond —
d Dd

(3.17)

2. Milieu hétérogéne. Le transfert est représenté par une conductance équivalente

désignant deux phénomeénes en série, soit

Gomd = Gegd + G (3.18)
ou encore
2kg kg
Gcond _ ;25’ 3.19
d kdl dg + kdg dl ! ( )

3.5.4.2 Les canaux des gaz

Dans les canaux des gaz on observe également deux types de transfert : une convec-
tion résultant du mouvement des fluides et une convection pure décrite par la loi de
Newton.

e Entre la partie solide de la PAC (électrodes) et la partie fluide (Hydrogéne, air

et eau), on prend en considération le phénomeéne de conduction. Celui-ci est pris

en compte dans la méthode nodale par la notion de conductance convective. Elle
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met en jeu le coefficient d’échange H et la surface de contacte paroi-fluide S selon

la relation
G = Hltvde s, (3.20)

e De la chaleur est aussi transmise suite au mouvement des gaz dans les canaux et
) o ~diff s
de 'eau dans ’échangeur de chaleur. La conductance associé Gdsz a ce type de

transfert est donnée par

G = thep (3.21)

3.5.5 Calcul des débits
3.5.5.1 Débit du gaz

Pour le calcul des débits des fluides (c’est-a-dire gaz et eau de refroidissement), il
est assumé que leur variation est indépendante de la dimension de la conduite, il vient
alors que m, = m, = m,. Cette hypothése est réaliste quand les pertes dans les canaux
en régime d’écoulement laminaire sont négligées. Ces débits sont calculés par la relation

suivante

Vnud
‘/canal

My = 1y = M, = My (3.22)
Il convient de préciser que le flux (débit) des gaz est une fonction du courant débité
par la PaC. Ce flux est imposé par un controleur de débit. On peut par exemple avoir
la configuration utilisant un automate programmable. Ce dernier gére les consignes et
mesures les facteurs d’utilisations (utq, uty,) pour fixer les débits d’air et d’hydrogéne.

Ces flux sont donnés, selon la nature du canal, par la relation suivante

1. Anode. Le flux d’hydrogéne est exprimé par la relation suivante

-3
mtotal — MH2 10

Lot St (3.23)

2. Cathode. Le flux d’oxygeéne est donné par

M, 1073 uty,

- _total air air
W = I 3.24
mCLZT 4 l 1 x02 ( )
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En outre, si on suppose la présence d’'un humidificateur, au moment de la saturation

des gaz en eau, la relation donnant le flux molaire des gaz en fonction de son humidité est

Psat
, = 3.25
G = ¢y P, i (3.25)
ou ¢, et gy désignent respectivement les flux volumique et massique du fluide.
Par ailleurs, la conservation des flux molaires permet d’écrire
@' =g +qu (3.26)
Ainsi, en introduisant le débit de vapeur d’humidification de 'anode on a
. Psat MH2 . total
mg, = | &, 1| i 3.27
2 <¢ Pa MHQO _l_ 2 ( )
Et en introduisant le débit de vapeur d’humidification de la cathode on obtient
Psat Mair ) .
Mair = | e + 1 ) rifot 3.28
< Pc MHQO ( )

Il est & noter qu’afin de suivre I’évolution des débits avec les variations de tempéra-
tures, il convient d’abord de calculer les débits des gaz a partir des relations données par
les équations (3.27) et (3.28). Puis, et a partir de la deuxiéme itération, nous calculons
les nouvelles masses d’hydrogéne et d’air en appliquant la loi des gaz parfaits, soit
_ PM Sv

he— 24 2
M= (3.29)

ou v représente la vitesse du fluide supposée constante et invariante selon les trois direc-

tions.

3.5.5.2 Débit d’eau de refroidissement

Afin de refroidir la cellule de la PaC, il est important d’intégrer un circuit de refroi-
dissement. Pour ce faire, une quantité d’eau circule dans les canaux. Le débit de cette eau

est obtenu par la formule suivante

meau - peauSeau'Ueau (330)
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La vitesse v d’eau est calculée a partir du nombre de Reynolds, soit

Reveg,
v =
Dy,

(3.31)

ou Dy, représente le diameétre hydraulique de la conduite du canal d’eau et il est donné

par
Dy = — (3.32)

avec S est la section de la conduite, et p le périmétre mouillé. Le nombre de Reynolds est

obtenu par correlation, pour un écoulement laminaire dans une conduite, soit

Nueau 08

Pr est un nombre adimensionnel, il est donné par ’expression suivante

Pr= % (3.34)

Ol Veqy est la viscosité dynamique de I'eau.

3.5.6 Conditions aux limites

Lors de la mise en place du réseau nodal, il est nécessaire de tenir compte des
conditions aux limites pour la fermeture du probléme thermique de la PAC. Celles-ci sont
des grandeurs intensives, appelées conditions aux limites de Dirichlet, soit des grandeurs
extensives comme c’est le cas des conditions aux limites de Neumann [Saulnier, 1980].

Cependant, comme la PAC opére dans les conditions d’ambiances, on impose une
température aux nceuds situés sur les frontiéres du réseau nodal. La condition aux limites
de Dirichlet est donc représenté par une conductance de référence notée Ggef :

On note respectivement par S™/ et D, la surface et la distance commune entre un
neeud de la PaC et un nceud appartenant au volume ’entourant, dans lequel la tempé-
rature ambiante est supposée homogene. Les conductances de référence concernant les
neeuds appartenant a ce volume représentent les conditions aux limites. Elles sont repré-

sentées suivant chaque direction d par 'expression suivante

2k.Hy S,
ref _ dtld Pd
O = S b (3.35)
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3.6 Calcul des termes sources

Les termes sources P; représentent la chaleur libérée par les réactions aux électrodes

a laquelle s’ajoute la chaleur de la vaporisation de I’eau. Ainsi, I’apport en chaleur dans

I’anode est
I
Pa = LVHQO « ﬁdee (336)
et dans la cathode
1 I
P.= |LVys0o (14 2a) + TAS) — + bo, In | — ) | Viode (3.37)
2F 182

Un autre type de chaleur s’ajoute aux électrodes. Il s’agit de la chaleur produite
dans la membrane suite a la résistance au transfert des protons. Ce phénoméne est la
conséquence d’une sous hydratation de la membrane. En effet, la non maitrise du para-
métre d’hydratation (c’est-a-dire A) entraine une augmentation de la température de la

membrane et par conséquent conduit a son asséchement.

Notons aussi que ce type de production de chaleur est volumique. Autrement dit,
lors du fonctionnement de la pile, chaque élément de volume du réseau nodal appartenant
a la zone de réaction de la PAC produit une quantité de chaleur. Cette quantité de chaleur
est exprimée par la relation suivante

]2
P, ="V, s (3.38)
Om
ou o représente la conductivité protonique de la phase membrane, elle est donnée (voir

[Springer et al., 1991]) par la correlation suivante

on(T) = (G — G)eap [43 (51 - Tim)] (3.39)

ol ¢; = 0.005139, ¢, = 0.00326, (3 = 1268 et (4 = 303.

Cependant la contenance en eau dans la membrane \,, dépend de la concentration

de 'eau, elle est exprimée par la relation suivante

OﬁzO/MH2O

A =
Pm/ Mm —bCF 6/ Mp,o

(3.40)
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ou M, et Mpy,o représentent les masses molaires de la membrane et de l’eau respective-
ment, p,, est la densité de la membrane, C; , est la concentration en eau, et b = 0.00126
représente le coefficient d’extension de la membrane défini expérimentalement.

Le facteur d’hydratation \,, est un parameétre adimensionnel qui n’est pas néces-
sairement homogeéne dans toute la membrane. Il dépend de la concentration de l'eau
[Shan et Choe, 2006|. Il prend la valeur quatorze lorsque la membrane est bien hydratée
et il peut atteindre la valeur vingt deux dans les conditions de supersaturation.

La concentration en eau dans la membrane peut étre obtenue de la fagon suivante.
D’aprés Verbrugge [Verbrugge et Hill, 1990] on a

dmu,o  d(CuyoAfom)

_ — DW., + DW,, 3.41
dt dt v+ EOWairs (3-41)

ou encore

dezo

dt

AfCO'm =DW, + DWdiff (342)

DW¢ et DWy,s¢ représentent respectivement la migration des ions et la diffusion d’eau
dans la membrane.
La migration de I’eau suivant le déplacement des ions H" est donné en fonction de

I'humidité de la membrane aux interfaces des électrodes [Verbrugge et Hill, 1990|

I
DWea = Mu,045. [(Ae = 2a)(G + Go(Ae — Aa))] Vo (3.43)
ou (5 = 0.0029 et (s = 0.05.

Les A, et A, sont calculées fonction de 'activité de 'eau a 'anode et a la cathode

respectivement.

0.043 + 17.81a; — 39.85a2 + 3643 1> a; > 0
A = 14+ 1.4(a; — 1) 3>q; > 1 (3.44)
16.8 a; >3

oll 7 = a ou c. « a»pour I'anode et « b »pour la cathode.
La diffusion de l'eau dans la membrane se fait selon Verbrugge, suivant un profil

linéaire selon la formule suivante |[Bernardi et Verbrugge, 1991|

C.—C,

DWiisy = M0 A Dw—

(3.45)

73



Chapitre 3. Modéle nodal pour une pile & combustible

Cependant, les concentrations sont données en fonction des activités, on retrouve

ainsi les relations suivantes

a Aexp(— a c Aexp(— -
90 = g2 o O = g A BT (3.46)

Les activités a I’anode et a la cathode sont exprimées par la relation suivante

100 x 10A-B/C+T;—273.15)

Q.o = 3.47
’ szO/MHQORE ( )
ol 7 = a ou c.
Par ailleurs, le coefficient D,, est donné par des corrélations
1076 A< 2
10751 +2(\ — 3 3>A>2
D, = (1+2( ) - (3.48)
1075(3 —1.67(A—3) 45>X>3
1.25.1076 A>4.5

Il est a noter et vu que la diffusion d’eau dans la membrane résulte de sa concen-
tration en vapeur d’eau, le coefficient de transport D, est évalué a la cathode pour A..
En régime dynamique, et en vertu des équations (3.42), (3.45) et (3.46) la variation

de la concentration d’eau dans la membrane est donnée par ’expression suivante

e M I
dfzzo - 5H20 (A = Xa) (0.0029 + 0.05 (Ao + Ae))] 55
‘I‘MHzO Dy, | ac —B Qq —-B (349)
r & TP\ T) TP\ T

ou Cu,o et Mpy,o désignent respectivement la concentration et la masse d’eau dans la

membrane.

3.7 Conclusion

La propriété la plus intéressante de 'approche nodale est de modéliser des phéno-
meénes physiques sans avoir recours aux équations aux dérivées partielles. Dans le cas
thermique, tous les phénomeénes d’échange sont décrits par des conductances thermiques

traduisant le type d’échange considéré.
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Il est & noter que le phénomeéne thermique dans la pile peut étre décrit d’une part, par
la conductance fluidique qui décrit le mouvement des particules du fluide dans les canaux
des gaz et notamment le circuit de refroidissement et, d’autre part, par une conductance
équivalente représentant le couplage entre la conduction et la convection entre la partie
solide et fluide de la pile. Il est dés lors possible d’utiliser cette approche seule pour décrire
le comportement thermique de la PAC sans avoir recours au couplage entre deux types de
modélisation. Autrement dit, on peut traiter en méme temps la conduction et la convection
thermique par une simple représentation par conductance thermique équivalente. C’est le
principe que nous avons adopté dans ce chapitre.

Le chapitre suivant, sera dédié¢ au calcul paralléle. On fera un tour d’horizon sur les

langages et les machines paralléles.
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Chapitre 4

Taxonomie des langages et machines

paralléles

4.1 Introduction

La simulation numérique des phénomeénes physiques complexes nécessite la mani-
pulation de grands volumes de données. On entend par calcul intensif, la résolution a
I’aide de plusieurs unités de calcul des problémes nécessitant de ressources de traitement
importants et de capacités de mémoires suffisantes pour le stockage des données.

Le calcul intensif peut étre mis en oeuvre soit a ’aide de machines paralléles dotées
de plusieurs processus élémentaires, soit par I’association de plusieurs stations de travail
éventuellement hétérogénes. Ces derniéres peuvent communiquer a ’aide d’un réseau local
(Local Area Network, LAN), ou bien a l'aide d’un réseau étendu (Wide Area Network,
WAN) s'ils sont éloignés géographiquement.

La mise en oeuvre d'un algorithme paralléle consiste a accélérer I'execution des
calculs a l’aide de plusieurs processus ou plusieurs stations de travail. Pour ce faire, il
faut décomposer le probléme en plusieurs taches qui peuvent étre dépendantes ou non
les unes des autres, ou bien appliquer simultanément & plusieurs données différentes un
méme programine.

En d’autres termes, le but principal de la programmation paralléle est de réduire le
temps de calcul des simulations obtenues avec la programmation séquentielle. Afin d’at-
teindre cet objectif, il est nécessaire de répartir équitablement la charge de travail (Load
Balancing) entre les différentes machines tout en minimisant les cotts des communica-

tions inter-machines. Ceci permet de réduire les délais des communications et d’optimiser
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I’'usage de la bande passante du réseau.

Un programme de calcul paralléle peut étre développé a I’aide de librairies spéciali-
sées qui permettent d’appeler des sous-programmes spécialisés ou des routines d’échanges
de messages. Dans la catégorie des librairies d’échanges de messages, nous avons PVM
(Parallel Virtual Machine) et MPI (Message Passing Interface) qui sont les plus populaires
aujourd’hui et qui peuvent étre utilisés d’une maniére portable sur les machines paralléles
actuelles. Dans la catégorie des librairies dédiées au calcul numérique, nous avons a titre
d’exemple, BLACS (Basic Linear Algebra Subprograms), sa version paralléle PBLAS (Pa-
rallel Basic Linear Algebra Subprograms) ou encore ScaLAPACK pour la résolution des
problémes d’algébre linéaire.

Par ailleurs, parmi les langages paralléles disponibles aujourd’hui, nous avons le
langage UPC (Unified Parallel C) récemment développé comme 'extension paralléle du
langage C standard par un consortium d’industriels (IBM, HP, ...) et d’universités telles
que l'université de Floride et 'université de George Washington. Dans le cadre de cette

thése, nous avons travaillé en étroite collaboration avec le laboratoire HPCL?®.

4.2 Paradigmes de la programmation paralléle

Dans ce chapitre, nous présenterons les paradigmes de la programmation paralléle
qui permettent de mettre en oeuvre et d’exécuter un algorithme paralléle sur des machines
contenant plusieurs unités de calcul ou sur un réseau de stations de travail. Pour simuler
le comportement thermique de la pile a combustible, nous utiliserons le calcul paralléle
pour optimiser le temps d’exécution tout en améliorant la qualité des solutions en terme
de précision.

La programmation paralléle s’appuie sur le modeéle de processus communiquant.
Un processus d’un programme paralléle est soit a8 mémoire commune ou bien & mémoire
distribuée, ou encore a mémoire virtuellement partagée (voir FIGURE 4.1).

Dans la catégorie de modéles & mémoire partagée (commune), plusieurs processus
sont exécuteés de fagon imbriqué dans le temps par une méme unité centrale, le passage d'un
processus a un autre étant le fait des interruptions. Plus précisément dans ce modéle, on
partage le calcul entre plusieurs processus ayant acces indépendant a la mémoire commune
|[El-Ghazawi, 2001, William et al., 2001, William et al., 2003]. Ce type de modéle requiére

des multi-processeurs et des voies multiples d’accés a la mémoire.

5. HPLC : High Performance Computing Lab & I'université de George Washington.
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PARDIGME PARALLELE

e

Mémoire commune Mémoire distribuée Mémoire virtuellemen

OpenMP MPI partagée (PGAS)
PVM UPC

FIGURE 4.1 — Paradigme de la programmation paralléle.

Le langage le plus utilisé basé sur ce modeéle est OpenMP (Open Multi Processing)
qui se caractérise par ’aisance de son utilisation. Les accés mémoire distants ne nécessitent
pas une écriture particuliere de la part des développeurs, c’est le compilateur qui génére
le code paralléle.

Dans ce type de modéles a mémoires distribuées, la lecture d’un emplacement mé-
moire distant peut étre provoquée par une simple opération d’évaluation d’une expression
quelconque. De méme, une écriture dans un emplacement mémoire distant peut étre effec-
tuée par une simple opération d’affectation, méme si la variable de destination est située
physiquement sur une autre machine.

Par ailleurs, OpenMP permet 'exécution paralléle du modéle & mémoire distribuée
par des processus légers appelés « threads ». Un « thread » est une partie du code d’un pro-
cessus qualifié de processus léger a cause de son contexte réduit. Il exécute en concurrence
avec les autres threads du processus et partage avec eux 1’espace mémoire du processus a
travers laquelle ils communiquent.

Cependant, ceci peut engendrer des excés d’accés distants, qui conduisent a une
baisse des performances. En effet, ce modéle de mémoire partagée offre des performances
minimes sur les architectures a mémoire distribuée. Pour palier a ce probléme, on dispose
d’un nouveau type de programmation appelé communément la programmation multi-
threadée. Le coiit de manipulation et de gestion de processus sur une méme machine ou
un meéme processus est donc réduit.

Dans le modéle a mémoire distribuée, plusieurs processus partagent un méme espace
mémoire. Autrement dit, plusieurs taches sont distribuées entre plusieurs processus ayant
des espaces mémoire réservés, ol chaque processeur s’occupe de son processus.

Nous trouvons dans ce type de modéles, des systémes a échange de messages comme
PVM (Parallel Virtual Machine), MPI (Message Passing Interface) ou encore LANDA
(Local Area Network for Distributed Application) ont étés développés pour offrir des

environnement facilitant les applications paralléles sur des machines & mémoire distribuées
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[Pachero, 1997, Vandekan et al., 1994].

Notons enfin que ce type de configuration nécessite des multiprocesseurs ou les
clusters d’ordinateurs sont liés par un réseau local.

La troisiéme catégorie de la programmation paralléle concerne le modéle & mémoires
virtuellement partagées (Distributed Shared Memory ou DSM), qui est connue également
sous le nom de modéle d’espace d’adressage mémoire global partitionné (Partitioned Glo-
bal Address Space ou PGAS). Ce modéle allie les avantages des deux modéles précédents,
en bénéficiant d’un équilibre entre I'aisance d’utilisation et ’exploitation de la distribu-
tion des données. Plus précisément, ’espace de mémoire partagée est divisé en un certain
nombre de partitions logiques correspondantes a des zones d’affinité associées aux threads,
|El-Ghazawi, 2001, William et al., 2001, William et al., 2003|.

Dans ce modéle, une thread peut accéder a la totalité de la mémoire partagée et peut
aussi accéder de facon efficace aux objets partagés qui se trouvent dans sa zone d’affinité.
Le concept d’affinité est particuliérement efficace car les différentes implementations des
langages associés a ce modele veillent a maintenir une thread avec sa zone d’affinité au
sein d’une méme machine physique. Ainsi, le développeur peut controler la distribution
des données et les traitements de son application en se basant sur I'affinité des données.
Plusieurs langages paralléles émergeant utilisent ce modéle, comme UPC, CoArray Fortran
et Titanium. Unified Parallel C (UPC) est une extension paralléle du langage ISO-C,
CoArray Fortran (CAF) étend le langage Fortran, et enfin Titanium est basé sur Java.

Dans ce qui suit, nous présenterons dans la section 4.3, les architectures paralléles,
ensuite nous donnerons dans la section 4.4 les différents langages du calcul paralléle et
nous citerons dans la section 4.5 quelques bibliothéques spécifiques au calcul d’algébre li-
néaire. Enfin dans la section 4.6, nous donnerons les moyens d’évaluation d’un programme

paralleéle.

4.3 Architectures paralléles

Les machines paralléles sont composées de maniére générale, de plusieurs nceuds de
calcul reliés entre eux par un réseau d’interconnexion. Un nceud peut étre un processus
dont la structure peut étre proche que celle d’'un ordinateur séquentiel ou un processus
spécifique ou encore un processus beaucoup plus simplifié.

Néanmoins, on peut noter trois principales caractéristiques d’une machine paralléle.

e Le nombre de processus et leurs architectures (nature, taille, vitesse, etc.).
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e [’organisation de la mémoire : mémoire partagée, distribuée ou virtuellement
partagée.

e La topologie du réseau d’interconnexion : comment les réseaux sont inter-connectés.

Une machine dotée de n processus doit étre idéalement n fois plus rapide qu'une
machine dotée d’un seul processus. Ce n’est pas le cas en pratique pour des raisons se
situant a tous les niveaux de ’exploitation. Parmi ces raisons, on trouve des parameétres
lices a l'accélération des machines en paralléles. A ce paramétre s’ajoute le probléme
d’équilibre des charges. En effet, pour exploiter pleinement la puissance des calculs des
machines paralléles, il faut que les taches soit partagées le plus équitablement possible
entre les différents processus. Un troisiéme parameétre a ne pas négliger est relatif au
communications entre processus. En effet, les communications constituent les aspects les
plus limitatifs du calcul paralléle. Il ne suffit pas de disposer de processus qui calculent
vite, mais de processus qui communiquent aussi rapidement entre eux.

Cependant, il existe trois principaux groupes de calculs paralléles. On trouve les
machines SIMD (Single Instruction Multiple Data Stream), les machines MIMD (Multiple

Instruction Multiple Data Stream) et les machines MIMD avec mémoire partagée.

4.3.1 Architectures SIMD

les machines paralléles SIMD sont des machines synchrones et se caractérisent par
un nombre élevé d’unités de traitement. Chaque unité de traitement exécute la méme ins-
truction au méme instant. En d’autres termes, il y a un seul compteur ordinal controlant
I’exécution du programme. Chaque unité de traitement est réduite a une Unité Arith-
métique et Logique (UAL) et une Mémoire Locale (ML). Les couples (UAL, ML) sont
généralement appelés Processus Elémentaires (PE). Ainsi un processus (appelé controleur
ou séquenceur) génére le flux de controle et envoie les instructions a tout les PE. Chacun
de ces PE contient un bit de contexte qui indique s’il est actif ou non pour I'exécution
d’une instruction.

Par ailleurs, les processus élémentaires sont reliés entre eux par un réseau d’inter-
connection. L’ensemble des PEs est relié a ’ordinateur frontal qui joue le réle du "Host"
a travers le controleur. La machine hote supporte le développement et la compilation
des programmes. Le controleur communique les instructions et les données de la machine
hote vers tous les PEs et rassemble les résultats provenant des PEs. Il a accés au réseau
d’interconnexion, aux canaux d’entré/sortie et & sa propre mémoire (voir FIGURE 4.2).

La puissance des calculs des machines SIMD vient du fait que chaque instruction
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FIGURE 4.2 — Le modéle d’exécution SIMD.

P

est exécutée simultanément sur un grand nombre de données.

En effet, 'algorithmique paralléle SIMD consiste tout d’abord a représenter les don-
nées par des instructions mathématiques simples et répétitives, puis a trouver l'algorithme
qui applique les instructions souhaitées sur chaque élément de ces structures. Et ce faisant,
on explicite le parallélisme en établissant une correspondance spatiale des données et de
I’architectures SIMD.

4.3.2 Architectures MIMD

Dans les machines de type MIMD, plusieurs instructions pouvant étre différentes
sont exécutées paralléelement par plusieurs processus sur des données propres a chaque
processus. Les machines de ce type n’ont pas d’horloge globale et opérent donc en mode
asynchrone. On distingue deux types d’architectures paralléles : les architectures a mé-

moire commune et les architectures a mémoire partagées.

4.3.2.1 Architectures MIMD a mémoire partagée

Dans les architectures a mémoire partagées, tous les processus partagent un méme
espace de données global. Dans ce cas, tous les processus peuvent accéder a n’importe quel
banc mémoire via un réseau d’inter-connection, chaque processus ayant le méme temps
d’accés en l'absence de conflits (voir FIGURE 4.3).

La mémoire joue un double role, d’une part, le role classique de la mémoire conte-
nant les instructions et les données, et d’autre part, un réle de communication entre les

processus par le biais des variables partagés.
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FIGURE 4.3 — Modele d’exécution MIMD a mémoire partagée.

4.3.2.2 Architectures MIMD a mémoire distribuée

Dans les architectures paralleles MIMD a mémoire distribuée, chaque Unité de Trai-
tement (UT) a sa propre mémoire locale et privé, et exécute les instructions indépen-
damment des autres unités de traitement (voir FIGURE 4.4). Les UT n’ont pas accés a
la mémoire des autres unités de traitement. Lorsque une unité a besoin d’accéder aux
données d'une autre U'T, une requéte explicite doit étre émise a travers le réseau d’inter-
connection, on parle alors de communication par message par opposition a la commu-
nication par variables partagés dans les architectures & mémoire commune. Cependant,
le mécanisme de communication par échanges de messages se traduit par un grain de
parallélisme moins fin pour les architectures a mémoires distribuées, contrairement aux
architectures & mémoires partagées. Le grain de parallélisme d’une application est défini
comme étant le rapport entre la charge en calcul et la charge en communication. Notons
cependant que les échanges d’informations les plus fréquents (acquisition de 'information
et manipulation de données locales) s’effectuent entre mémoires et processus qui résident
sur le méme nceud et n’utilisent pas le réseau pour communiquer entre eux. Ainsi, le délai
introduit par la transmission a travers le réseau ne pénalise que les échanges entre les

processus paralléles [Gaber, 1998|.

4.4 Les langages paralléles

Le calcul paralléle fait appel a deux types d’implantations. Dans I'implantation
SPMD (Single Program Multiple Data), tous les processus exécutent le méme code mais

sur des données différentes (plutdot MPI). Alors que pour les implantations MPMD (Mul-
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FIGURE 4.4 — Modéle d’exécution MIMD & mémoire distribuée.

tiple Program Multiple Data), on fait appel & PVM pour la gestion dynamique des pro-
cessus et notamment a la version 2.0 de MPI.

Dans tous les cas, la phase la plus importante dans le calcul paralléle est le traitement
des communications. Il existe plusieurs implantations. A titre d’exemple, pour calculer la
solution approchée des particules d’un fluide en mouvement, on n’a besoin que des points
voisins (variable, selon la précision des schémas numériques). On utilise alors la technique
de décomposition de domaines. Le domaine initial est partagé en neuf sous-domaines. Pour
simplifier on se place dans le cas d'un maillage structuré avec une dépendance nord, sud,
est, ouest (voir FIGURE 4.5). Pour les points appartenant a l'intérieur d’un sous-domaine,
il n’y a pas de différence avec le cas mono-domaine.

Cependant, les points appartenant a un interface voisin a un sous-domaine ne dis-
posent pas de toutes les informations nécessaires pour faire les calculs. On a donc besoin
des valeurs que possede ce sous-domaine voisin. Il y a alors communication point & point,
autrement dit, entre un sous-domaine expéditeur et un sous-domaine destinataire bien
identifié.

Dans ce qui suit, nous présenterons les langages de programmation utilisés dans le

cadre de ce travail en vue de la simulation du comportement thermique du stack d’une
PEMFC. 1l s’agit des langages PVM, MPI et I'UPC.

4.4.1 L’API PVM

La bibliothéque PVM (Parallel Virtual Machine) est un ensemble de fonctions

réunies dans une librairie permettant d’assembler un ensemble de machines hétérogenes
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MPMD

SPMD

FIGURE 4.5 — Différentes implantations possibles.

afin de construire une machine paralléle virtuelle. La machine virtuelle peut étre compo-
sée de machines séquentielles et paralléles. L’assemblage de ces différents processeurs est
effectué par le biais d’un réseau local (Ethernet, FDDI, etc.), ce qui constitue cependant
le point faible de la machine ainsi crée. En effet, un réseau local classique est cent fois
plus lent qu’un réseau d’interconnexions [Leduc, 1994|. Une attention particuliére de mi-
nimisation des échanges d’informations entre processus devra donc étre apportée. Mais,
toutefois, cette bibliothéque présente ’avantage de créer une machine paralléle avec les

sources existantes.

Pour créer une machine virtuelle, un démon PVM doit étre présent sur chaque ma-
chine de la machine virtuelle. L’ensemble des démons constituant chaque machine doivent
ensuite s’enregistrer pour former la machine virtuelle (MV). Les taches se connectent aux
démons de la machine sur laquelle ils sont lancés pour appartenir a la MV. Ces mémes
taches une fois connectées peuvent créer d’autre taches sur tous les composants de la MV.

Elle peuvent aussi communiquer avec les autres taches de la MV.

Démon 2

-~
r
q\‘
:-

FIGURE 4.6 — La machine PVM.
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4.4.2 L’API MPI

La programmation par passage de messages est principalement caractérisée par son
adressage mémoire distribuée et par son parallélisme exprimé de fagon explicite.

L’adressage mémoire distribuée entraine deux implications immeédiates. La premiére
implication exige que chaque élément des données doit impérativement appartenir a 'une
des partitions de la mémoire. Autrement dit, toute donnée doit étre explicitement position-
née. La seconde implication exige la coordination entre le processus émetteur convoitant
les données et le processus récepteur voulant accéder a ces données. Cette coopération
est nécessaire pour toute lecture et/ou écriture provenant ou allant vers une partition
mémoire autre que celle du processus considéré.

Il est a noter que ce modeéle nécessite que le parallélisme soit explicitement exprimé
par le développeur, le rendant ainsi responsable quant a la distribution des données, la
décomposition des calculs et la réduction des dépendances entre les processus. Ceci rend

le modéle de programmation non trivial et difficile & maitriser.

4.4.2.1 Passage de messages

Le paradigme de programmation MPI (Message Passing Interface) est une biblio-
theque d’échanges de messages pour machines paralléles homogénes. Chaque processus
travaille sur un programme écrit dans un langage séquentiel (C/C++ ou Fortran). Ce
programme est typiquement le méme sur chaque processus (SPMD). Les variables de
chaque processus ont le méme nom et des emplacements mémoire (c’est-a-dire & mémoire
distribuée) et des données différentes (voir FIGURE 4.7). Toutes les variables sont pri-
vées. Les processus communiquent via des routines d’envoi et de réception (passage de

messages).

Données Données Données Données

Programme Programme Programme Programme

Réseau d'interconnection

FIGURE 4.7 — Paradigme de passage de messages.
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4.4.2.2 Distribution des données

Dans un programme MPI, on commence par affecter une valeur de myrank a ’aide
d’une routine de bibliothéque. Ensuite un programme d’initialisation MPI démarre un

systéme de size processus. Les décisions de distribution sont alors basées sur myrank (voir

FIGURE 4.8).
Myrank=0 Myrank=1 Myrank=3 Myrank=2 Mé/irz""e'lkf
Données Données Données Données Données
‘ Programme ‘ Programme ‘ Programme ‘ Programme ‘ Programme

‘ Réseau d'interconnection ‘

FIGURE 4.8 — Distribution des données.

4.4.2.3 Les messages

Les messages sont des paquets de données entre programmes qui jouent le role
d’envoie de I'information nécessaire entre un processus émetteur et un processus récepteur.
Dans le processus émetteur on trouve une adresse source, le types de ces données
ainsi que leurs tailles. De la méme fagon, un processus récepteur doit contenir une adresse

de destination, le type de données de destination et la taille du tampon destination (voir

FIGURE 4.9).
Réception Y, P, t Adresse Y
Adresse X Envoie X, Q, t
Espace Espace
d’adressage d’adressage
local local
Processus P Processus O

FIGURE 4.9 — Echanges de messages entre processeurs.

4.4.3 L’API UPC

Le paradigme de programmation en paralléle tels que les échanges de messages

et les mémoires partagées, sont développées pour profiter pleinement du degré élevé du
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parallélisme des multi-processus a grande échelle, des faisceaux de PC, et des faisceaux
des multi-processus de mémoires partagées.

Bien que ces deux paradigmes de programmation représentent ’état d’art aujour-
d’hui, en revanche I’échange de messages souffre du cotit de communications élevé et de
la difficulté pour I'utilisation, tandis que le paradigme de mémoire distribuée et partagée
souffre du son incapacité d’exprimer la localité des données.

La mémoire distribuée et partagée (DSM) suscite une attention particuliére puis-
qu’elle est congu pour accroitre la facilité de la programmation du paradigme de la mé-
moire partagée. Elle permet aussi d’obtenir un rendement élevé en exprimant la localité des
données comme c’est le cas du modéle de I’échange de messages |El-Ghazawi et al., 2005,
Cantonnet, 2006]. UPC (Unified Parallel C) est un nouveau langage du calcul paralléle
basée sur ce modéle. C’est une prolongation a la norme ANSI C qui est développée par
le consortium du milieu universitaire, de 'industrie et du gouvernement. Ainsi, toutes les
structures du langage C sont déja incorporées dans 'UPC |El-Ghazawi et al., 2005].

L’UPC est un langage explicite partitionné de 'espace d’adressage global (PGAS).
Dans ce type de langages |El-Ghazawi et al., 2005], chaque processus constituant le pro-
gramme peut accéder a un espace privé ou partagé. L’espace partagé est logiquement
divisé et les processus ont 'affinité d’une partie de 'espace laissant exploiter la localité
des données.

L’UPC a beaucoup de dispositifs qui la rendent facile a programmer. C’est une
prolongation du C et qui représente une syntaxe trés simple. La programmation avec
I’UPC ne nécessite pas des bibliothéques de base ce qui élimine 1’utilisation de beaucoup
de fonctions d’appel complexes et d’argument d’échange. C’est une application de dé-
composition en un domaine conforme, ce qui facilite considérablement ’effort conceptuel
|[El-Ghazawi et al., 2005, Cantonnet et al., 2004, Cantonnet, 2006].

4.5 Les bibliothéques spécifiques

Nous présenterons dans cette section quelques librairies communément utilisées dans

résolution des problémes d’algébre linéaire.

4.5.1 ScaLAPACK

Comme la simulation de phénomeénes physiques nécessite d’importants calculs, il

peut donc étre tres utile de les distribuer sur de multiples machines en utilisant des
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bibliothéques telles que BLACS et ScaLAPACK.

ScaLAPACK (the Scalable Linear Algebra Package) est une bibliothéque composée
d’un ensemble de sous-programmes Fortran permettant de résoudre en paralléle des pro-
blémes d’algébre linéaire par des méthodes numériques directes. Elle permet de faire de
nombreux calculs d’algébre linéaire distribués. ScaLAPACK dépend elle-méme en particu-
lier des bibliothéques paralléles PBLAS (Parallel BLAS) et BLACS (Basic Linear Algebra
Communication Subprograms) sur lesquelles elle s’appuie pour réaliser en paralléle respec-
tivement les opérations matricielles élémentaires et les communications inter-processus,

via MPI par exemple (voir FIGURE 4.10).

ScaLAPACK
LAPACK PBLAS
BLAS BLACS
PVM/MPI/...

FIGURE 4.10 — Structure de ScaLAPACK.

4.5.1.1 Blas

Blas (Basic Linear Algebra Subprograms) est une bibliothéque permettant de faire
des calculs sur des vecteurs et des matrices. Blas est divisée en trois niveaux : le niveau un
qui permet d’effectuer des opérations entre vecteurs, le niveau deux pour les opérations
entre vecteurs et matrices et le niveau trois pour des opérations sur des matrices. Blas est
efficace, portable et disponible sur de nombreuses plates-formes. Blas est souvent utilisée
comme brique de base pour tout ce qui est calcul numérique, notamment par PBLAS et
LAPACK.

4.5.1.2 LAPACK

LAPACK (Linear Algebra PACKage) est une collection de routines écrite en For-

tran77 permettant de résoudre de nombreux problémes d’algebre linéaire

Résoudre des équations linéaires.

Trouver les moindres carrés.

Rechercher de valeurs propres.

Décomposer en valeurs singuliéres.
Factoriser des matrices : LU, Cholesky, QR, SVD, Schur, etc.
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LAPACK est congue pour utiliser au maximum Blas pour effectuer les calculs, ce

qui permet de bénéficier de toutes les optimisations que Blas posséede.

4.5.1.3 BLACS

BLACS (Basic Linear Algebra Communication Subprograms) est une interface de
passage de messages orientée algébre linéaire. BLACS est congue pour étre efficace sur un
grand panel de machines a mémoire distribuée. Il permet aussi d’utiliser dans un méme
cluster des machines avec des architectures trés différentes. Les principaux concepts utilisés
dans BLACS sont

e Interface standard.

e Communication a travers toute la grille de calculs ou a travers une partie seule-

ment.

e Utilisation de contexte.

e Communication basée sur des matrices.

e Communication sans ID.

BLACS peut utiliser différentes bibliothéques de communication pour ’envoi de
messages, les plus courantes sont MPI et PVM. Elles permettent de faire communiquer

des machines trés hétérogénes.

4.6 Evaluation d’un programme paralléle

L’analyse d’'un programme paralléle se réalise en fonction de deux grandeurs : son

efficacité et sa scalabilité.

4.6.1 Calcul du speed up

Afin de quantifier la performance d’une machine paralléle, on introduit le speed up.
Il s’agit du temps séquentiel, donc le temps qu’il aurait fallu & un seul processus (p) de
la machine paralléle pour résoudre le probléme, divisé par le temps paralléle réellement
nécessité par la machine.

La loi d’Amdahl (voir |Gaber, 1998|) stipule que I'accélération sur toute machine

paralléle est limitée par la fraction séquentiel du code. En d’autres termes, la puissance

6. En informatique, le calcul paralléle consiste en ’exécution simultanée d’une méme tache, par-
titionnée et adaptée afin de pouvoir étre répartie entre plusieurs processeurs en vue de traiter plus
rapidement des problémes plus grands.
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créte ne peut étre atteinte que sur des programmes complétement parallélisés. La loi
d’Amdahl permet donc de donner une estimation de ce speed up. Elle suppose qu’une
partie o du travail a effectuer n’est pas parallélisable, alors quune autre partie (1 — «)
I’est complétement. Ceci permet d’affirmer que le temps nécessaire par processus ayant

une puissance de calcul R est de

w
Theq = = (4.1)
Le temps utilisé par la machine paralléle est donné par la relation suivante :
w
Towr = a— + (1 — 4.2

4.6.2 Calcul du travail

Un autre parameétre important de mesure de la performance d’un algorithme en
paralléle est le travail fourni par celui-ci. Plus précisément, le travail W d’un algorithme
paralléle est défini comme étant le produit de son temps d’exécution et le nombre de

processus utilisés, soit
W=Txp (4.3)

Autrement dit, la notion du travail mesure tout ’effort requis par un algorithme. I1

traduit les inefficacités causées par un ou plusieurs processus pendant les calculs.

4.6.3 Calcul de l'efficacité

La notion du travail peut étre aussi utilisée pour mesurer 'efficacité. Plus préci-
sément, l'efficacité E d’un algorithme paralléle est définie comme étant le rapport du
meilleur temps d’exécution obtenu sur un calcul séquentiel, au travail de l'algorithme

paralléle, soit

E = (4.4)

S
P
Alternativement, D'efficacité peut étre exprimée comme le rapport du speedup au

nombre de processus employés.
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4.7 Conclusion

La propriété la plus intéressante du calcul paralléle est le temps d’exécution relative-
ment court en comparaison avec le calcul séquentiel. Cependant, le choix de I'algorithme
utilisé sur la machine devra jouer un role important sur la minimisation des échanges de
données par messages, et par conséquent sur le temps d’exécution.

Dans PVM, les communications entre processus sont réalisées en mode point a point
direct ou en utilisant la redirection et le routage des messages par l'intermédiaire du dé-
mon. PVM oblige 'utilisateur a utiliser des tampons de communication, dont la gestion
n’est pas toujours aisée. Sa version 3.3 résout en partie ce probléme en autorisant 1'émet-
teur a ne plus utiliser de tampons d’émission (In Place Packing).

Cependant, dans MPI, les communications sont réalisées en mode point a point ou
vers un groupe. Les envois et les réceptions de messages, comme dans PVM, peuvent étre
bloquants ou non bloquants.

Il faut noter aussi que PVM s’applique aux réseaux de machines hétérogénes ce qui
n’est pas le cas de MPI-1. Avec la version MPI-2, les fonctionnalités de la bibliothéque
MPI sont proches de celles de PVM tout en étant plus stables.

Enfin, 'UPC se présente comme une synthése qui combine les avantages du para-
digme de la programmation a mémoire partagée, du controle de la disposition des données
et des performances du paradigme de programmation par échange de messages.

Dans le prochain chapitre, nous aborderons la mise en paralléle de ’approche nodale.
Pour illustrer les performances de la méthode développée, nous donnerons les résultats de
la simulation. Une comparaison entre "approche nodale et la discrétisation par différences

finies fera aussi 'objet de ce chapitre.
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Chapitre 5

Mise en oceuvre paralléele de 'approche

nodale

5.1 Introduction

Comme il a été annoncé au début de ce mémoire, un objectif principal de cette
these est la simulation du comportement thermique d’une cellule de la PaC puis du stack
complet en utilisant "approche nodale. Nous avons obtenu ainsi un systéme que nous
avons résolu avec une méthode directe en utilisant un réseau de stations de travail qui

sont reliées par un bus Eternet sur le compilateur de Berkeley relié par un réseau Myrinet *.

Il est & noter que lors de la simulation du modéle thermique de la PaC, nous avons
appliqué une méthode itérative pour la résolution du modéle paralléle. Cependant, pour
le modéle séquentiel nous avons utilisé le code commercial MATLAB pour inverser la

matrice G’ du systéme a résoudre (voir Chapitre 3).

Dans ce chapitre nous présenterons la parallélisation de ’approche nodale ainsi que
les résultats de la simulation thermique de PAC avec les trois types de bibliothéques du cal-
cul paralléle que nous avons utilisées. Nous commencerons par analyser les performances
de chacun de ces types de parallélisation, pour ensuite analyser les courbes donnant les
champs des températures dans la PaC. Par ailleurs, une comparaison avec la méthode des

différences finies sera aussi proposée.

7. Nous avons utilisé le cluster disponible & 'université de George Washington USA.
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5.2 Parallélisation avec PVM

La PaC a été divisée en éléments de volume dans lesquels il est assumé que la
température reste constante [Salah et al., 2007a|. Afin d’obtenir un découpage homogeéne,
nous avons procédé comme suit (voir FIGURE 5.1)

e Suivant ['horizontale, on distingue deux types de découpages. D'une part, on sub-
divise la cellule de la PAC suivant la hauteur des canaux des gaz, et d’autre part,
la pile est subdivisé suivant le voile intermédiaire entre les canaux,

e La pile est subdivisée suivant son épaisseur par un découpage en prenant en consi-
dération I’hétérogénéité du matériaux, autrement dit, un élément de volume ne
peut appartenir a deux matériaux différents de la cellule,

e Dans la profondeur de la pile, le découpage peut étre choisi en fonction de la

précision souhaitée.

hipolar plate

Hydrogen it water

FIGURE 5.1 — Découpage de la cellule de la PaC.

Notons que chaque élément de volume V' échange avec ses voisins de la chaleur qui
est traduite par des conductances G définissant le mode d’échange qui peut étre de type

conduction ou bien convection.
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5.2.1 Découpage

Le programme de simulation de la PaC sous PVM est constitué d’'un programme
principal appelé maitre et des programmes secondaires appelés esclaves. Comme la PaC
est un ensemble de cellules identiques composées de plusieurs couches (cf. Chapitre 1), on
a affecté au programme maitre la tache de découpage en blocs en tenant en compte 1’ar-
chitecture de la pile. Cependant les esclaves assureront la fonction de calcul des échanges
thermiques entre les différents blocs (matrices) ot chaque cellule ou couche est représentée
par une matrice de conductances.

Autrement dit, le maitre procéde a un découpage de la PAC suivant la dimension du
probléme a traiter. Nous aurons ainsi comme parameétres n et m désignant le nombre de
blocs suivant les directions X et Y respectivement. Le paramétre ¢ nous donne le nombre
de découpage suivant la dimension Z.

Par ailleurs, étant donnée que les cellules de la PAC constituent un ensemble non
homogéne, nous avons décidé de découper la cellule suivant la colonne ou chaque matrice
représente une zone de la cellule elle méme. Cependant, le code de simulation aura comme
parameétre d’entrée un nombre de processeurs qui correspondra au nombre de découpages
procédés dans les matrices, avec comme limite un minimum de trois colonnes a calculer
par processeur. Ceci nous permettra également de limiter les échanges inutiles de messages
entre machines. En effet, chaque processeur a une zone précise de calcul qui est automati-
quement déterminée par le programme maitre qui se charge de découper la matrice pour
ensuite la distribuer aux esclaves (voir I'algorithme de découpage soit Algorithm 1.)

On obtient ainsi des limites hautes et des limites basses destinées aux esclaves qui
leur seront transmises durant 1’exécution.

La section suivante est dédiée aux calculs, au niveau esclaves, des valeurs des matrices

donnant les échanges thermiques dans la pile.
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Algorithm 1 Algorithme de découpage avec PVM
Require: @); \x nombre de colonnes

Require: NBPROC'; \* nombre de processus
1: CUT=Q/NBPROC; \* découpage
if CUT< 3 then

2:

3 "ERREUR : Trop de processus, 3 colonnes minimum par processus... ARRET" ;
4:  Return -1;

5: end if

6: LimiteBasse—0;

7: LimiteHaute—=-1;

8: for i to NBPROC do

9: if i < NBPROC-1 then

10: LimiteHaute=LimiteBasse+CUT-1
11: Limite|i]|0]=LimiteBasse ;

12: Limite|i]|1|=LimiteHaute ;

13: LimiteBasse=LimiteHaute+1;
14: else

15: LimiteBasse=LimiteHaute+1;
16: LimiteHaute=Q-1;

17: Limite[i][0]—LimiteBasse ;

18: Limite[i][1]—LimiteHaute ;

19:  end if

20: end for

5.2.2 Calcul des points

Pour le calcul des matrices d’échanges a linstant ¢ + At, les formules de calcul
imposent de connaitre la valeur des voisins directs du point calculé a I'instant ¢. Le calcul
des points qui ont au moins un voisin ne pose aucun probléme. Cependant, pour les points
dont le voisin est calculé par un autre processeur il est nécessaire de communiquer entre
les processeurs la valeur des points manquants. Pour ce faire, de la mémoire de chaque
processeur contenant les matrices a l'instant ¢ utiles aux calculs ainsi que les matrices
contenant les résultats des calculs correspondants & 1’état de la matrice & ¢ + At. Ainsi
avant de procéder aux calculs, les colonnes manquantes sont communiquées aux autres

processeurs (les processeurs voisins de gauche et de droite) a l'instant t. L’algorithme
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5.2. Parallélisation avec PVM

utilisé est donné par Algorithm 2.

Algorithm 2 Algorithme de calcul avec PVM
Require: k; \* nombre de plans dans chaque cellule

Require: S; \* nombre de matrices de sauvegarde a t
Require: C'; \x ensemble de matrices de calcul a At +¢
1: LimiteGauche=LimiteGauche \* pour processeur courant;
2: LimiteDroite=LimiteDroite \* pour processeur courant ;
3: forito k do
4:  Send (VoisinGauche, ColonneGauche(S,i,LimiteGauche)) ;

5. Send (VoisinDroite, ColonneDroite(S,i,LimiteDroite)) ;
6: for j to LimiteDroite-1 do

7 Compute(Colonne(j)) ;

8: end for

9:

Receive (VoisinGauche, ColonneGauche(S,i,LimiteGauche)) ;
10:  Receive (VoisinDroite, ColonneDroite(S,i,LimiteDroite)) ;

11:  Compute (Colonne(LimiteGauche));

12:  Compute (Colonne(LimiteDroite));

13:  Reverse(S,C);

14: end for

5.2.3 Performances des calculs

Comme il a été mentionné dans le chapitre précédent, il y a plusieurs maniéres
de mesurer l'efficacité d’un algorithme en paralléle. En particulier, le speedup S d’un
algorithme paralléle qui est défini comme étant le rapport entre le temps d’exécution T le
plus rapide de 'algorithme séquentiel et le temps d’exécution 7}, de I'algorithme paralléle
[Ananth et al., 2002], soit

S = (5.1)

T
T,
Pour effectuer la simulation du modéle thermique de la PaC, nous exécutons ’al-
gorithme paralléle sur un systéme de PVM constitué d’'un ensemble de postes de travail
reliés par un réseau de LAN d’Ethernet.
Les résultats des simulations, nous ont permis de tracer la courbe de 'accélération

(speedup) en fonction de la taille du probléme a traiter. FIGURE 5.2 donne le speedup
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pour une taille de matrice de 210 x 17 x 30. Cette figure montre aussi la valeur théorique

de accélération donnée par I'équation (5.1).

Accélération

5

4

Nombre de noeuds 15 Nombre de machines

x 10

FIGURE 5.2 — Evolution de Paccélération suivant le nombre de machines.

Afin de suivre I’évolution de l'accélération de l'algorithme PVM en fonction des
différentes tailles de matrices du réseau nodal, nous avons tracé la courbe représentée par

FIGURE 5.3. Ainsi, 'exécution en paralléle du modéle basé sur le réseau nodal montre

T
a]
s 5 ,_..-—-""'H._ —
m g E—" el
) —_ =
ST '?EE'.E.:'
I 7 — - —--Expérimentale | |
1 Théorique B
0 I I
3 4 ] i 7

Hombre de machines

FIGURE 5.3 — Evolution de 'accélération suivant la taille du réseau nodal et le nombre
de machines.

une amélioration significative par rapport au méme modéle résolu en séquentiel. En effet,

I’algorithme paralléle atteint une accélération linéaire qui est optimale comme il est montré
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dans FIGURE 5.2 et FIGURE 5.3.

De l'analyse des coiits des simulations du model nodal sous PVM, il y a lieu de
noter que ’accélération s’améliore considérablement avec 'augmentation du nombre de
machines de la station de travail. Par exemple, pour un réseau nodal de taille de I'ordre
d’un million, le temps d’exécution est de l'ordre de 12 heures avec le séquentiel. Ce-
pendant, ce temps peut étre vu en baisse a 3 heures si on utilisait 6 machines. Avec 50
machines on pourrait baisser ce temps a 7 minutes. L’accélération passe de 4 pour 6
machine a 25 pour 50 machines.

En conclusion, nous pouvons affirmer qu’on terme du temps de simulation, ’exé-
cution en paralléle sur PVM du modéle basé sur le réseau nodal présente de meilleurs
performances lorsque 1'on augmente le nombre de machines et la taille du réseau nodal

en méme temps.

5.3 Parallélisation avec MPI

5.3.1 Deécoupage en bloc

La PaC est composée d’éléments en forme de parallélépipédes rectangles. Ces élé-
ments correspondent aux différents blocs de la PaC comme I’anode, la cathode et les
plaques séparant les cellules. On range dans un fichier params les informations sur la
structure de la pile. On trouve tout d’abord, toutes les dimensions de la PaC. La taille
des éléments, au travers des listes blockSizeX, blockSizeY et blockSizeZ. Ces listes
permettent de définir la taille des éléments respectivement selon X, Y et Z. A 'aide de
ces listes, on peut faire n’importe quel découpage en éléments de forme parallélépipede
rectangle.

Par ailleurs, les dimensions de chaque bloc sont définis par des macros, cela permet

de changer plus facilement les dimensions de chaque élément.

5.3.2 Composition des blocs

La composition de ces éléments est ensuite définie dans un tableau a trois dimen-
sions. Chaque bloc est ainsi associé & un matériau spécifique. Les propriétés de chacun
des matériaux utilisés sont définies dans un tableau tMaterial. La fonction InitFuel-
Cell construit ce tableau en faisant alterner deux types de lignes pour la PAC. Le premier

type de lignes concerne le plan traversé par les canaux des gaz et notamment celui de
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I’eau de refroidissement. Le deuxiéme type de lignes est relatif au plan qui sépare deux
canaux consécutifs. Notons par ailleurs, qu’afin de prendre en considération 'influence de
Ienvironnement extérieur sur le comportement thermique de la PAC, celle ci est supposée
entourée d’un volume fictif soumis a une température constante. Cette température est
considérée comme condition aux limites du systéme PaC servant au calcul des conduc-

tances de références données dans Chapitre 3.

5.3.3 Deécoupage en volumes

La PaC est divisée en éléments de volumes dans lesquels on suppose que la tem-
pérature est identique en tout point du volume. Plus les volumes sont petits plus la
précision obtenue est importante. Par contre la complexité est proportionnelle a la taille
du probléme d’ou l'intérét du calcul paralléle. Afin de pouvoir découper trés finement
le probléme, on procéde par un découpage paramétrable, c’est-a-dire que le découpage
peut étre plus important au niveau des endroits sensible, la membrane par exemple. Les
tableaux blockNBNodesX, blockNBNodesY et blockNBNodesZ définissent la fi-
nesse de ce découpage. Notons que les propriétés de chaque matériau de la PaC sont

stockées dans un tableau tMaterial.

5.4 Précalculation des coefficients d’échanges

5.4.1 Principe

La PaC est divisée en plusieurs blocs ol chaque bloc représente une partie de la cel-
lule (c’est-a-dire électrodes et membrane) et aussi les plaques bipolaires qui sont traversées
par les canaux des gaz et notamment par le circuit de refroidissement a eau.

Pour chaque élément (c’est-a-dire bloc), la nouvelle température est calculée a partir

de la formule suivante

Tx7y,z - Tx,y,zcself + Tx—l,y,thransfertXM + T:c—}—l,y,zctransfertXP
_'_Tm,y—l,zctransfertYM + Tm,y—l—l,zctransfertYP (52)
_'_Tm,y,z—lctransfertZM + Tm,y,z—l—lctransfertZP

On construit alors un fichier "Fuel cell infos" pour calculer les différents coeffi-

cients de transfert, a savoir C_self, C_transfertXM, C _transfertXP, C_transfertYM,
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C_transfertYP, C_transfertZM, C_transfertZP.

5.4.2 Structure de stockage

Pour ne stocker que les coefficients utiles au calcul, une structure de données a été
définie. Lorsque 'on est au sein d’un méme matériau, il n’est pas nécessaire de stocker
tous les coefficients pour chaque volume. A chaque interface entre deux blocs seuls deux
coefficients seront stockés et pour désigner respectivement un seul au sein d’un bloc.

Il y a donc trois systémes de coordonnées
e Le bloc.
e Les coefficients.
e Le volume.

Et on a aussi les différentes listes suivantes :

e Les listes PackedListX, Y et Z désignant le nombre de blocs concernés par chaque

coefficient.

e Les listes ReversePackedListX, Y et Z qui permettent & la fonction "Packed-
CoordToBlockCoord " de passer des coordonnées de coefficients en des coordonnées
de blocs.

e Les listes PackedListX, Y et Z qui sont utilisées pour passer rapidement de coor-

données de volumes & celles des coefficients.

Une fois que ces listes sont constituées, un tableau a trois dimensions est alloué pour

stocker les coefficients qui sont calculés par la fonction ComputeBlockCoeff.

5.5 Calcul distribué

Suite au pré-calcul des coefficients, le calcul de la simulation proprement dit peut
commencer. Pour cela des tableaux contenant les températures doivent d’abord étre al-

louées.

5.5.1 Allocation des tableaux

Un tableau a trois dimensions est attribué a chacun des ngeuds afin de contenir les

températures des volumes. La PaC est subdivisée selon 'axe X. Chaque nceud en regoit
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une partie de ce tableau. Ce sont les fonctions ComputeLocalMatrixOffset et Compu-
teLocalMatrixSize qui calculent la position et la taille du tableau de température alloué
a chaque nceud. Afin d’avoir des indices cohérents a travers tout le cluster, des fonctions
d’allocation de tableaux a trois dimensions avec un décalage ont été crées. Ces fonctions
utilisent ’arithmétique des pointeurs afin d’avoir des tableaux qui ne commencent pas a

Pindice "0". Ce principe est étendu sur les tableaux a trois dimensions.

blocl

|
bloc2 | bloc3

—~— —~—
| |

, | . . | 7
échanges données échanges données
| |

Y
y

FIGURE 5.4 — Répartition des données sur les nceuds et systéme de données.

Une fois le tableau de températures alloué, il est initialisé avec les températures définies
dans la table tMaterial.

5.5.2 Transfert et Calcul paralléle

Lorsque les températures sont initialisées a la valeur de fonctionnement de la PaC, le
calcul paralléle peut commencer. Afin de pouvoir effectuer les transferts de données entre
les nceuds en méme temps que les calculs sont effectués, les données a transférer sont
calculées en priorité dans la fonction ComputeDataToExchange. Lorsqu’elles sont cal-
culées, le transfert débute a 1’aide de la fonction fonction ExchangeResults. Cependant,
le reste des données est calculé par la fonction ComputeStandart. Avant d’entamer une
future itération, une vérification est faite pour s’assurer que les transferts nécessaires sont

terminés. Cette vérification s’effectue a l'aide de la fonction ExchangeResultsWait.

5.5.3 Transfert sans recopie

Le tableau des températures a été découpé selon 'axe X afin que les données a
transmettre (tranche (Y,Z) du tableau) soient contigiies en mémoire. Ainsi il est possible

de faire ’envoi sans avoir a recopier les données au préalable dans un buffer.
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5.5.4 Echange des données durant le calcul

De la méme facon pour éviter des recopies inutiles aprés une itération, seul le poin-
teur vers les anciennes valeurs est échangé avec celui pointant vers les nouvelles valeurs.
Ainsi le calcul peut continuer sans que les nouvelles valeurs soient recopiées dans le tableau

des anciennes valeurs.

5.5.5 Réduction du nombre de transfert

Dans le cas des matrices de petites dimensions, une itération est trés rapidement
calculée. La fréquence des transferts sur le réseau devient donc trés importante et elle
limite les performances du systéme. Il devient donc nécessaire de réduire le nombre de
transfert sur le réseau. Afin de réduire ce nombre de transfert, une restriction des échanges
entres processeurs aux seuls instants ExchangeDiviser (le nombre d’itération nécessaire

pour faire I’échange entre les différents bloc de la cellule). Pour cela, il est nécessaire que

ExhangeDiviser (EchangeDiviser+1)
2

chaque nceud calcule plans (y, z) en plus, cela augmente

la charge du processeurs mais permet de lever la limitation imposée par le réseau.

5.6 Optimisation de la simulation

5.6.1 Répartition de la charge

Rappelons que la performance de la simulation est liée directement a la vitesse
d’exécution de la simulation elle méme. Un probléme de convergence peut alors prendre
place dans le cas ot le systéme physique est régi par deux phénomeénes qui n’évoluent pas
forcément a la méme échelle de temps. Concernant la pile, les calculs sont plus importants
quand il s’agit de certaines zones comme c’est la membrane et les gaz d’alimentation.
En effet, le processeur de transfert de masse et de chaleur dans la partie fluide de la
PaC est plus lent en comparaison avec le processus de la conduction thermique dans la
partie solide de la pile. Ce déphasage de propagation de la chaleur rend les calculs plus
lents car le cluster est limité par le noeud le plus lent du réseau nodal. Les nceuds liés
a ces parties sont donc plus lents et ralentissent I’ensemble du systéme. Une facon d’y
remédier consiste a allouer un tableau de températures plus grand que nécessaire. Ainsi,
les nceuds calculeraient leur charge sur un certain nombre d’itérations et le probléme serait

redistribué de facon plus équilibrée.
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5.6.2 Changement de granularité

Une autre fagon d’accélérer la convergence des calculs, consiste a changer progres-
sivement la taille des éléments de volumes durant les calculs. La démarche consiste a
initialiser les simulations avec un maillage grossier. Ainsi on associe un nceud par bloc
pour obtenir une approximation de la solution (c’est-a-dire la valeur de la température)

qui sera utilisée pour le reste des calculs (voir FIGURE 5.5).

Nous pouvons ainsi résumer le déroulement de cette procédure par les étapes sui-

vantes

e Etape 1 : Initialiser les calculs avec un maillage grossier.
e Etape 2 : Effectuer les calculs jusqu’a convergence.
e Etape 3 : Reéaliser une interpolation des résultats pour un maillage fin grain.

e Etape 4 : Reprendre les calculs a partir de ’étape 2.

L’interpolation de la température est donnée par la formule suivante

S (T x V)

/A E— 5.3
v (5.3)

ou V désigne le volume du noeud fin grin et il est calculé par la formule suivante

V=>"V (5.4)

Vi Vi

T.ll/ oo
S I e e N N i
J— :Tl Vi, Ty )’; roo

L] T [~~~ ~"~"7=~=77° v v '{"T"T"T"'
T} ogq Co

FIGURE 5.5 — Changement de granularité.
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5.7 Interface de simulation dédié

5.7.1 Description de l’interface

Afin de concevoir une cartographie de la température de la PAC, nous avons élaboré
un outil que nous avons appelé J-CELL. Cet outil programmé sous JAVA nous donne la
possibilité de visualiser et d’extraire en tout point et suivant le nombre d’itérations la
température du stack y compris celle des gaz d’alimentation. Cette interface est composée

des modules suivants (voir FIGURE 5.6)

352.0

352.35

352.71

Set minimum scale
353.08
Set maximum scale

Zoom in

Zoom out 353.42

O 6

Extract

35377

i I @ 35413
- WO
Cell : pos=(61, 49, 2), Temp min=333,000K , Temp max=354 476K
Mouse : position=(61, 49, 1) Temperature=3562,925K Material = CATHODE @

Iteration - 4700000 : L=

FIGURE 5.6 — Modules de l'interface J-CELL.

1- Module barre de defilement

A Taide de la barre de defilement (1), on peut suivre le comportement thermique
de la PaC sur l'interface en fonction du nombre d’itérations ce qui donne un aspect
dynamique aux champs des températures. Ce moyen nous permettra aussi de voir
I’évolution de la température du stack avec les réactions exothermiques dans les

zones réactives.
2- Modules plan (x,y) et plan (y,z)

Ces modules (2) et (3) permettent avec un simple click avec la souris du clavier
de visualiser le champ des températures pour une coupe des plans indiqués a une

position donnée.
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3- Set minimum scale et Set maximum scale

Cette option (») permet de changer I'échelle des températures afin de mieux voir les
comportements des températures des gaz d’alimentation et de I'eau de refroidisse-

ment.

4- Zoom in et Zoom out

L’option (5) permet de changer la taille de la cellule pour une meilleur visualisation.

5- Extract

Ce module (6) est trés important, il nous permet d’extraire les valeurs des tempéra-

tures en n'importe quel point de la PAC en vue de tracer des courbes.

5.7.2 Exploitation des résultats

Au bout d’un certain nombre d’itérations, toutes les données sont rassemblées sur le
nceud principal pour pouvoir étre exploitées. Afin de visualiser la température en chaque
point de la PaC, nous avons généré un module d’images. Chaque volume de la pile est
traduit par un pixel sur une image. Par ailleurs, la température est codée a 1’aide d'une
échelle de température.

Comme le montre FIGURE 5.6, on peut visualiser n'importe quel point du stack de
la PAC en se servant de la souris. Ainsi, pour chaque cellule de la PAC, nous pouvons

obtenir les informations suivantes

1- Cell : pos
Définit la position de cellule dans le stack et notamment la position du point par
rapport a la profondeur suivant 1’axe z.

2- Mousse : position

Donne les valeurs de la température a 'endroit ou la souris est pointée. Ceci nous

permettra de cibler les points chauds de la PaC.

3- Material

Avec le pointeur de la souris, nous pouvons aussi nous situer dans la cellule (plaque,

electrodes, membrane, gaz, eau).

4- Temp min et Temp max

I'interface affiche aussi la valeur minimale et la valeur maximale de la température

dans le stack.

106



5.8. Performances du modéle nodal global
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FIGURE 5.7 — Interface J-CELL : cas d’un stack a deux cellules séparées par un canal a
eau.

5.8 Performances du modéle nodal global

5.8.1 Simulation en séquentiel
5.8.1.1 Transformation du modéle

Le modéle décrivant le comportement thermique de la PaC est écrit sous la forme du
systéme d’équations (3.3). La matrice G(i,j) est une matrice carrée creuse et a bandes,
dont le nombre de bandes dépend du nombres de voisins que peut avoir un nceud du
réseau nodal.

La PaC est supposé étre composée en éléments de volume de températures supposées
homogenes. Une matrice 3D a été construite représentant les échanges thermiques entre
les différents éléments de volumes suivant les trois directions (X,Y,Z). La PaC est donc
assumeée étre constituée d’'un nombre de couches N suivant la coordonnée Z ou chaque
plan est représenté par une matrice de nceud G(p,q). On désigne par p le nombre de
nceuds suivant ’axe X et par q le nombre de noeuds suivant Y.

Afin de simplifier les calculs, nous avons transformé la matrice 3D obtenue en une matrice

2D. Cette nouvelle matrice est construite en respectant les étapes suivantes
e Si |i-j|=1 on place le nceud voisin suivant I’horizontale (X).

e Si |i-j|=p on place le noeud voisin suivant la verticale (Y).
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e Si |i-j|=p X q on place le nceud voisin suivant la profondeur (Z).

e Un élément de la diagonale de la matrice GG, représente la somme des éléments de

chaque ligne de celle-ci.

Pour illustrer cette transformation, considérons 'exemple d’une cellule divisée sui-

vant 'axe (Z) en trois couches. A chaque couche on affecte trois nceuds suivant 'axe (X)

et trois noeuds suivant l'axe (Y). Pour chaque nceud on affecte un chiffre. On obtient ainsi

la matrice montrée par FIGURE 5.8.
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FIGURE 5.8 — Exemple de transformation.

5.8.1.2 Modéle sous forme compacte

(b) Matrice bande.
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Un raisonnement directe montre que la matrice ainsi obtenue est inversible. On peut

alors écrire

T=C'GT + C'B.

en posant
cTl\¢ =G,
C'B =By,
nous obtenons
T =G\T+ B
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et en considérant le changement de variables suivant
~1
T1 - T + Gl Bl,
Nous déduisons le systéme linéaire suivant

T, = G\ T, (5.5)

5.8.1.3 Reésolution par la méthode séquentielle

Il convient de préciser que la résolution numeérique de ce systéme a ['aide d’un logiciel
commercial classique par exemple MATLAB, devient plus cotiteuse en terme de temps de
calcul et nécessite un espace mémoire machine plus important, et en notamment pour les
matrices de grandes tailles. Ceci justifie notre recours au calcul paralléle comme nous le
montre les résultats des simulations en séquentiel résumés dans TABLE 5.1. On constate

I’accroissement du temps de simulation avec la taille de la matrice G.

TABLE 5.1 — Temps de simulation en séquentiel pour des matrices de différentes tailles.

Taille matrice (n*m*1) | 104*32*4 | 155%47*5 | 311*107*9 | 425%165*11 | 429*223*10

Temps d’exécution 19 min 0h54 min | 4 h 20 min | 10 h 50 min | 1 jour 15 h

5.8.2 Simulation avec MPI
5.8.2.1 Calcul du speedup

Considérons le réseau nodal N(n,m,¥), pour une phase de simulation donnée, on
notera par t,, le temps moyen de calcul en ps pour chaque opération. Pour les com-
munications, nous assumons que chaque machine met ¢, pour transférer les messages.
L’algorithme exécute un nombre d’itérations et a chaque itération un noeud calcule la
valeur de la température reliée aux voisins qui l’entourent. Le temps d’exécution sur une

seule machine est calculé par la relation suivante
ts =n.ml.t, (5.6)

Sur p machines, le réseau nodal N(n,m, () est partagé en blocs qui sont distribués

sur ces p machines. En chaque itération, la charge de travail par machine est n.m.¢/p.
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Chaque machine doit obtenir m.¢ valeurs de ses voisines, donc pour p machines le temps

d’exécution est approximativement donné par la relation suivante

b= b o 0 (5.7)

p

Le facteur 2 vient du fait que chaque machine 7 doit envoyer un message contenant
les valeurs aux limites et a en recevoir un de chacun des deux voisines ¢ — 1 et 7 4+ 1. Pour
la premiére et la derniére machine, cette constante vaut 1.

Par conséquent, le speedup prendra la forme suivante

b
=T e (5:8)

n tep

[’équation (5.8) montre que le speedup ne peut pas excéder la valeur max p puisque
nous considérons des réseaux nodaux de grandes tailles. Plus précisément, cette limite
supérieure dépend seulement du rapport du nombre de machines p et de la taille n du

réseau nodal, et nous avons n >> p.

5.8.2.2 Performances de 1’algorithme

Dans cette section, nous présentons les résultats de la simulation de la PAC obtenus
en exécutant en paralléle ’algorithme MPI. Nous avons utilisé un réseau de 12 machines
(Athlon XP 2800+) reliés ensemble par un réseau Ethernet LAN de 100 Mb.

L’algorithme de la simulation exécute un certain nombre d’itérations avec un pas
donné. Dans chaque étape k, chaque noeud ¢ du réseau nodal calcule la température liée
a ses noeuds voisins selon I'équation (5.9), dérivée de I'équation (3.3)

Tilk + 5;1 — Tk _ ;giﬂ}[lﬁ] + bi[k] (5.9)

ou g;; sont les entrées de la matrice G.

Notons que les mesures du temps sont réalisées a l'intérieur du code. Les perfor-
mances sont évaluées en comptant le nombre d’opérations flottantes pour chaque pro-
cesseur. L’accélération (speedup) et efficacité se calculent & partir des temps du code
séquentiel et du code paralléle considéré.

FIGURE 5.9-a donne le speed up obtenu pour différentes tailles de la matrice du

réseau nodal, exprimées en kB. Les résultats de cette courbe montrent qu’avec 1'utilisation
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de douze processeurs (machines), la simulation en paralléle met 39.2 heures. Cependant,
le méme réseau nodal simulé en séquentiel met 287.7 heures pour un speed up de 7.3
soit une efficacité E (E = S/P) de 61 %. Ceci montre 'apport et U'intérét de I’exécution
de l'algorithme en paralléle qui atteint un speed up linéaire donc optimal (voir FIGURE
5.9-b).
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(a) Temps des simulations sur un cluster de  (b) Speedup des simulations sur un cluster de
processeurs avec MPI. processeurs avec MPI

FIGURE 5.9 — Performances de MPI sur un cluster Athlon XP 2800--.

Il est & noter que la convergence des simulations est obtenue apres 3670 000 itéra-
tions. Cependant, pour les matrices de petites tailles (ici, 59*119*3), la convergence est
atteinte beaucoup plus rapidement que dans le cas des matrices de grandes tailles (ici,
429%223*10). Pour cette raison, et en vue de la comparaison des résultats obtenus pour
les différentes tailles du probléme, les courbes des performances (voir FIGURE 5.10-b) ont
été tracées apres 20 000 itérations.

Par conséquent, en terme du temps d’exécution, ’exécution paralléle du réseau nodal
présente de meilleurs résultats d’autant plus quand le nombre de processeurs augmente
avec la taille du réseau nodal. Cependant, 'utilisation d’'un nombre important de pro-
cesseurs pour des réseaux nodaux de petite taille dégrade les performances dés lors que
les communications entre les processeurs deviennent plus cotteuses que les calculs eux
mémes (voir FIGURE 5.10-b).

Notons aussi, qu’afin d’améliorer les performances, nous avons réalisé des simulations
sur un réseau plus rapide constitué de 9 processeurs de 1.8 GHz Xeon et de 512 MB de
RAM [Salah et al., 2007b|. Ces processeurs sont reliés par un réseau Myrinet de grande
vitesse, d'une fréquence de 2.6 us et d’une bande de 2 GB/s.

Les résultats provenant des FIGURE 5.10-a et FIGURE 5.10-b sont intéressants. En

effet, pour les matrices de tailles (155 % 47 % 5) et (104 % 32 * 4), nous constatons que le
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speed up est plus important que le nombre de processeurs. Ce speed up (accélération)
s’appelle un super linéaire speedup. Il se produit parce que les blocs associés a chaque
neeud se placent dans le cache mémoire du processeur (processors’ cache). Ceci réduit le
temps des calculs (c’est-a-dire Tcp) et permet ainsi d’obtenir un speedup supérieur au

nombre de processeurs impliqués.
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(a) Temps des simulations pour différentes  (b) Speedup pour différentes tailles de ma-
tailles de matrice sur le cluster Myrinet avec  trice sur le cluster Myrinet avec MPI.
MPI.

FIGURE 5.10 — Performances de MPI sur le cluster Myrinet.

5.8.2.3 Apport de la granularité

On constate bien qu’en changeant de granularité, 'ordre de grandeur des tempéra-
tures varie de quelques centiémes de degrés. Il passe de 354.56 K pour une granularité
de 1 a une valeur de température de 354.79 K pour une granularité de treize soit une
différence de 0.43 K comme nous le montre FIGURE 5.11. Néanmoins, la convergence est

atteinte pour chaque type de granularité.

5.9 Simulation avec UPC

5.9.1 Distribution du réseau nodal sur les machines

Afin de traiter le réseau nodal en paralléle, la structure de la PAC est distribuée
sur des machines ot chaque machine a I'affinité d’'un ensemble de plans contigués. Pour
ameéliorer ’équilibre de la charge, la partition est non homogéne, autrement dit, le nombre

de machines associé a chaque plan dépend de la charge de calcul que ’on souhaite attribuer
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FIGURE 5.11 — Evolution de la température avec les variations de la granularité.

a ce plan. L’échange thermique entre ces plans est assuré par un simple accés aux plans
voisins grace a l'espace partagé entre ces différents plans.

Notons que la répartition 1D n’encoure pas un cotiit de temps de simulation im-
portant du moment que les plans sont contigués dans la mémoire de transfert. Cette
répartition nous offre une bonne exécution méme pour un nombre limité de machines
(processeurs).

Cependant, pour les clusters de grande échelle, les répartitions 2D ou 3D doivent
étre considérées afin de réduire la taille et la quantité de données échangées lors des
communications entre les processeurs voisins et par conséquent réduire les cotits des com-

munications.

5.9.2 Performances de la simulation

Notons que les tests ont été réalisés en utilisant le compilateur de Berkeley UPC sur
un faisceau de 8 nceuds. Chacun des deux, compilateur et faisceau, contient un processeur
de 1.8 Ghz Xeon et 512 mb de RAM. Les nceuds sont reliés ensemble avec un réseau
Myrinet a grande vitesse qui fournit une fréquence de 2.6 us et une bande de largeur de
2GB/s [Salah et al., 2007b].

Notons aussi que pour améliorer I’exécution du programme en paralléle sur UPC,
les codes ont été optimisés en privatisant les acces locaux a la mémoire partagée et en
agrégeant les communications.

FIGURE 5.12-a montre le temps de calcul nécessaire pour l'exécution de 20000 ité-
rations en fonction du nombre de machines (processeurs) utilisées et la taille du réseau

nodal.
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Le speedup est donné dans FIGURE 5.12-b. Pour de larges matrices, on constate que
le speed up correspondant varie linéairement avec le nombre de machines. Un gain sur le
speedup d’environs 10 fois sur ces matrices ainsi réalisé. Pour les matrices de plus petites
tailles, les cotlits de temps de communications se développent plus rapidement et limitent

ainsi les performances.
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FIGURE 5.12 — Performances de I’'UPC sur le cluster Myrinet.

5.10 Performances du modéle FDM

L’objectif de cette partie est de comparer 'efficacité de la méthode des différences
finies avec I’approche nodale. Nous avons donc repris le méme code de calcul appliqué a
la méthode nodale auquel nous avons adapté 'approche des différences finis.

Par ailleurs, afin d’avoir des résultats comparables, nous avons effectué les calculs
dans les conditions similaires & celles appliquées pour la méthode nodale (Structure de
PaC, taille de matrice et At proches).

Il est & rappeler qu’avec la méthode des différences finies, le systéme est subdivisé
suivant les dimensions du probléme en nceuds, ou la dérivée en chacun de ces noeuds est
approchée par I’approximation de Taylor. La valeur de la variable recherchée est évaluée a
Iinstant n 4+ 1 par un schéma explicite connaissant la valeur a I'instant n, la convergence
est obtenue aprés un temps relativement court, en revanche, elle exige un maillage régulier.

En outre, avec "'approche des différences finies, la résolution de deux types d’équa-

tions est nécessaire. D'une part, I’équation de la conduction thermique dans la partie
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solide Eq. (5.10), et d’autre part I’équation donnant le transfert thermique suite aux mou-
vement du fluide dans les canaux des gaz et notamment dans le circuit de refroidissement
Eq. (5.11).

0T
P CPg W = ]{ZS V2Ts -+ PS (510)
or .
pcpfa—tf =1mcpy VI (5.11)

La convergence de la solution est alors obtenue en équilibrant les flux aux interfaces

solide-fluide soit
ksNTy =H S (T, —Ty). (5.12)

La discrétisation selon un schéma explicite de I’équation (5.10) permet d’écrire

(Trtt =1y T+ 1) =270 () + TR — 1)
PP = ks A
TP+ 1) =210 (60) + T2 (5 - 1)
N o (5.13)
Tr(k + 1) — 2T7(i) + T (k — 1)
n )
JANZ:

D’une facon analogue on discrétise I’équation (5.11), et on obtient

(Tp* =17 TR+ 1) —Tpi—1)
At e Az
L TR+ TP - 1)
iy epp—L Ay ! (5.14)
TRk +1) - THE - 1)
+m.cpy ! N !

5.10.1 Simulation du comportement thermique d’une cellule

Il est & noter que les calculs ont été effectués sur un seul PC possédant un processeur
Intel (R) Pentium (R) M processor 1.86 GHz. On désigne par diff, la somme des diffé-

rences de températures relative au réseau nodal. Celui-ci converge bien avec ’approche
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des différences finis et les résultats de simulation obtenus sont similaires & ceux obtenus
avec la méthode nodale (FIGURE 5.13). Néanmoins, il converge relativement moins vite
que celui obtenu par 'approche nodale. En effet, au bout de 108 minutes, nous avons
obtenu un diff total de 7805.02 K. La taille de la matrice étant 101 % 225 % 9 = 204525.
Ceci nous donne un diff par point de 7805.02/204525 = 0.00382. Finalement, pour obtenir
un diff de 0.001, il faudrait 3.62 x 104 min soit 25 jours. Cette valeur est obtenu par une
fonction d’approximation (voir Eq. (5.15)) donné par le tracé de la courbe du diff (voir
FIGURE 5.14).

y = 13834.3 — 1298.48 In(z — 2.10725) (5.15)
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FIGURE 5.13 — Champs des températures dans une cellule.
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FIGURE 5.14 — Evolution du diff en fonction du temps.
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5.10.2 Simulation du stack

Sur la courbe donnée par FIGURE 5.15, on peut voir la tendance de la somme du diff
de tous les points du réseau nodal en fonction du temps. On constate logiquement que le
systéme converge de plus en plus lentement. Au bout de 1200 minutes (20 heures), nous
avons obtenu un diff total de 21166.71 K. Or la taille de la matrice est de 386 % 1959 (=
677430 points). Le diff en chaque point est donc de 21166.71/677430 = 0.031 K. Pour
obtenir le diff par point désiré (0.001 K'), nous pouvons déterminer le temps de calcul &

I’aide de 1’équation suivante

y = 70589.9 — 7021.08 In(z — 14.035) (5.16)

Evolution du diff en fonction du temps

¥ = TUEEES = T0ZLOA iy = 140350 |
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diff botal {K)
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FIGURE 5.15 — Evolution du diff en fonction du temps : cas d’un stack de 4 cellules avec
un refroidissement au milieu.

Nous devrions obtenir le diff désiré de 0.001 au bout de 352 heures soit environ un
peu moins de 15 jours. On constate de la méthode des différences finis est peu plus lente
que la méthode nodale. En effet, avec 'approche nodale, on est parvenu au méme résultat
en 12 jours seulement.

En conclusion, le niveau de précision est atteint plus rapidement avec la méthode
nodale et on visualise le phénoméne beaucoup plus rapidement. Avec la méthode des
différences finies, il est nécessaire d’attendre que les échanges se produisent au niveau des
interfaces. Un autre inconvénient de la méthode des différences finies est qu’elle nécessite
de positionner des points au niveau de toutes les interfaces entre les différents matériaux

alors que la méthode nodale est moins restrictive sur ce point.
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5.11 Comparaison entre le modéle nodale et le modéle

des différences finies

Les figures FIGURE 5.16-a et FIGURE 5.16-b montrent bien que les simulations
convergent plus rapidement avec ’approche nodale (GNM) adaptée qu’avec la méthode
des différences finies (FDM). En effet, avec la méthode des différences finis, la précision
souhaitée sur la température (c’est-a-dire 0.001) est obtenue approximativement aprés
352 heures, légérement inférieur a 15 jours. Cependant, avec I’approche nodale on atteint

ce résultats seulement aprés 12 jours (voir FIGURE 5.16-b).
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(a) Temps des simulations en fonction de la taille (b) Evolution du diff en fonction du temps avec
de la matrice pour GNM et FDM. GNM et FDM.

FIGURE 5.16 — Comparaison entre GNM et FDM.

5.12 Comportement thermique de la pile

5.12.1 Comportement d’une cellule

Comme il a été mentionné dans le premier chapitre, la température de la cellule
évolue lors du fonctionnement de la PAC. Les résultats de simulation (voir FIGURE 5.17,
FIGURE 5.18, FIGURE 5.21) montrent | existence d’un gradient de température et en
particulier dans la zone de réaction coté cathode. Ce résultat a été obtenu par Djilali
[Djilali et Lu, 2002] et Ramousse [Ramousse et al., 2005] en utilisant les techniques cou-

rantes de la résolutions de I’équation de la chaleur.
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Cependant, il y a lieu de noter I'existence de deux types courbes de températures
dans la cellule. Comme le montre FIGURE 5.17%, la section longitudinale de la cellule
représentée par la ligne C'1 surface est plus chaude par rapport a la section traversée par
la ligne C2. La zone de I'interface membrane/éléctrodes représente la zone la plus chaude.
Ce phénomeéne est due a la chaleur libérée par les réactions. Donc, nous constatons que
la surface A’ (resp A) est plus chaude que la surface B (resp C).

Ce phénomeéne déja observé par la microscopie infrarouge comme le montre 1'étude
donnée en [Mayer, 2004] et qui prouve que ceci revient principalement & la nature du
matériau de la cellule et est lié principalement a la conductivité thermique des plaques. Il
est a noter que les plaques bipolaires présentent une bonne conductivité électrique ce qui
les rend de bons conducteurs thermique. Par ailleurs, la surface d “échange entre les gaz et
les plaques est relativement supérieur a celle entre la cellule et les gaz. Ces deux facteurs
permettent de créer deux lignes de températures comme il est illustré par les résultats de

la simulation (voir FIGURE 5.17).
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38379
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FIGURE 5.17 — Visualisation du champs de température dans une cellule (logiciel J-CELL).

Hydrogéne

Plaque bipolaire

5.12.2 Effet du courant

Il a été mentionné dans le premier chapitre que les surtensions résultant des réactions
exothermiques aux électrodes sont liées a l'intensité du courant débité par la PaC. Il est a
noter que la simulation effectuée dans le cadre de ce travail confirme les résultats donnés

dans la litérature (voir par exemple |Djilali et Lu, 2002| et [Ramousse et al., 2005]). Le

8. Cette figure a été générée par un programme réalisé sur 'interface J-CELL
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fait de varier le débit des gaz, donc l'intensité du courant, induit une augmentation de la
température de la PaC. Ainsi, la PAC qui doit répondre aux variations de charge voit sa
température augmenter. L’intérét de d’analyser le lien entre la température et la charge
débitée par la pile est de pouvoir la maitriser. FIGURE 5.18 montre bien cette dépendance
courant-température. En effet, augmenter 'intensité du courant revient a augmenter la

température du stack.
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FIGURE 5.18 — Champ de températures pour une cellule lorsque les gaz sont préchauffés
et humidifiés : ¢, = 0.5, ¢ = 0.5, Togu = Tho = Thair = 343.K, I de 1.5 & 3Acm™2.

5.12.3 Comportement du stack

On ne dispose pas de modeéles dans la litérature qui traitent le stack complet. Ré-
cemment, dans [Shan et Choe, 2006] un modéle est proposé pour décrire le comportement
thermique de chaque cellule de la PaC en régime dynamique. Ce type de modéle peut
s’avérer pertinent vu que le controle du le fonctionnement thermique du stack revient a
controler le fonctionnement de chaque cellule a part.

Les résultats de la simulation montrent bien que toutes les cellules ne fonctionnent
pas thermiquement de la méme fagon. Ceci est di principalement aux conditions sur les
frontiéres de la cellule de la pile elle méme. Ce constat a été aussi relevé par Gwang-Soo
|[Promislow et al., 2005]. Le travail de Dumercy |[Dumercy et al., 2003, Dumercy, 2004]
illustre bien ce fait. Par ailleurs, la position des canaux de refroidissement dans le stack
peut avoir une influence sur la régulation de la température de fonctionnement de la pile a

combustible. A ces deux paramétres s’ajoute la chaleur produite par perte de concentration
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des réactifs principalement a la cathode. Cette quantité d’énergie perdue est transformée

en chaleur qu’il faudra évacuer pour assurer un bon fonctionnement de la PaC.

Nous avons simulé le comportement thermique d’un stack d’une PaC formé par
six cellules. Entre deux cellules voisines, un circuit a eau assure le refroidissement. Sur
FIGURE 5.19, la cartographie de la température du stack est visualisée. Celui-ci est soumis

aux conditions de ’ambiance, et la premiére cellule du stack est soumise aux mémes

359,41

conditions que la derniére cellule. Par ailleurs, I’analyse du contour (voir FIGURE 5.20)
J61.27
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FIGURE 5.19 — Visualisation du comportement thermique d’un stack formé par six cellules
séparées par un refroidissement a 1’aide du logiciel J-CELL.

des températures du méme stack conduit a des remarques suivantes. On constate que la
premiére cellule est moins chaude que la derniére cellule du stack. Ceci est da a la présence
du refroidissement du coté cathode de cette cellule qui a tendance a évacuer le flux de

chaleur vers le centre du stack ou ’eau du refroidissement circule.

Tandis que la derniére cellule se voie son coté cathode soumit aux conditions de
I’ambiance, la convection naturelle ne suffit plus pour la maintenir a la méme température
que la premiére. Par conséquent, la tension délivrée par la premiére cellule est plus élevée

que celle produite par la derniére cellule.

Cependant, les cellules 3 et 4 délivrent une bonne tension si on les compare aux

cellules 2 et 5. Ceci est di a la présence du refroidissement (voir FIGURE 5.21).

Il est a noter que la température des cellules peut étre baissée en variant la quantité

d’eau qui circule dans le refroidissement et/ou en changeant la position de celui-ci.
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FIGURE 5.20 — Contour des températures pour un stack formé de 6 cellules séparées par
un refroidissement.
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FIGURE 5.21 — Variation des températures dans le stack.

5.12.4 Température des gaz d’alimentation

Dans la simulation, nous nous somme intéressé en particulier au role de la convection
des gaz dans les canaux d’alimentation. Il existe plusieurs configurations de conduite
d’alimentation allant de la configuration d’armature plate a la configuration ondulée ou
encore a tubes endulés en 3D. Dans ce travail, nous avons adopté la configuration la plus

simple pour des raisons de découpage de la cellule. Il s’agit de la configuration du type
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5.12. Comportement thermique de la pile

d’armature plane. Il est a noter que s’agissant d’une géométrie de canaux constante, on
traite le cas d’un écoulement stable, par conséquent le coefficient de convection global H
est constant. Ce coefficient est obtenu par corrélation pour un écoulement laminaire dans

une conduite.

Un des effets directs sur la cellule de la PaC, est le mouvement des gaz dans les
canaux d’alimentation. La collusion entre les molécules et les parois libére une quantité

d’énergie faisant ainsi augmenter la température des gaz.

Par ailleurs, un gradient de température plus élevé est localisé a proximité des
plaques bipolaires (voir FIGURE 5.23-a). Ceci peut s’expliquer par le fait que la conduc-
tivité thermique des plaques est supérieure a celle de la cellule. La quantité de chaleur

produite dans la zone de réaction traverse la cellule par conduction.

L’air du canal cathode se comporte de la méme facon que I’hydrogéne du canal
anode. Cependant, la température de 'air est plus grande que celle de 'hydrogéne car la
chaleur produite a la cathode est plus importante que celle produite & 'anode comme le

montre FIGURE 5.23-a et FIGURE 5.23-b.

364

363 363
382 362
381 381
360 E 360
359 359
358 358
357 357
356 356

znl.l-——

Y node index
Y node index

90 95 100 114 118 118 120 122
X node index X node index
(a) Champ de température dans le canal (b) Champ de température dans le canal
hydrogéne. air.

FIGURE 5.22 — Champ des températures dans les canaux d’alimentation.

Une autre conséquence de ’échange convectif est illustrée par la différence de tem-
pérature entre la ligne traversé par le canal de gaz C'1 et celle non traversée C'2. On note
ainsi un gradient de température entre ’entrée et la sortie du canal de 0.3 a 'anode et

2.5 a la cathode respectivement (voir FIGURE 5.23 ).
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FIGURE 5.23 — Différence de température entre 'entrée et la sortie des canaux des gaz.

5.12.5 Intégration du refroidissement

Pour le refroidissement du stack de la PaC, il a été défini un cahier des charges. Ce

cahier de charges respecte les contraintes suivantes

1. Température maximal de membrane.

2. Nombre de passage de circuit de refroidissement dans le stack, probléme d’optimi-

sation du circuit, cout de fabrication.

3. Quantité d’eau qui circule dans les canaux de refroidissement, dimensionnement des

canaux, régulation de la pompe a eau, etc.

Notons par ailleurs, qu’afin de maintenir les cellules du stack & une température de
fonctionnement raisonnable, entre deux cellules de la pile & combustible sont placés des
canaux d’eau qui servent comme un fluide de refroidissement. FIGURE 5.24 montre que
cette stratégie est efficace pour baisser la température des cellules. En effet, en variant
la quantité d’eau qui circule dans les canaux de refroidissement de 2.5g/s a 4.5¢g/s, la
température des cellules passe de 359K a 358 K. Ceci offre un gain de température de 1.
Cette valeur peut étre revue a la baisse en augmentant la quantité d’eau qui circule dans

I’échangeur; c’est le role de la commande du comportement thermique.

5.13 Conclusion

L’application de ’approche nodale, nous a permis de visualiser la distribution de la

température dans le stack de la PEMFC. Les valeurs obtenues sont en concordance avec
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FIGURE 5.24 — Profiles des températures pour deux cellules séparées par un canal eau :
me = 2.5g/s et m, = 4.5g/s respectivement.

les résultats de la litérature et traduisent bien I'effet exothermique des réactions aux élec-
trodes. Nous avons ainsi pu décrire le phénomeéne thermique de la PAC sans passer par la
représentation par les équations aux dérivées partielles (équation de la chaleur et équation
de Navier-Stockes). Par ailleurs, la résolution des ces équations en utilisant la discrétisa-
tion par différences finies, donne des résultats identiques a ceux obtenus par I'approche
nodale. Cependant, de point de vue cotit de la simulation, I’approche nodale telle que nous
I’avons appliquée, s’avére plus performante et plus adaptable au calcul paralléle. En effet,
avec MPI, le cott d’exécution est relativement réduit par rapport au calcul séquentiel,
avec MATLAB par exemple. Ce temps de calcul diminue avec I’augmentation du nombre
de processeurs. Un autre élément que nous devrions tenir compte concerne la dépendance
de la température au débit d’eau qui circule dans le circuit de refroidissement. Ceci reléve
de la régulation de la température du stack, autrement dit de la commande thermique de

la PaC qui fera I’objet du chapitre 6.
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Chapitre 6

Controle du comportement thermique

de la pile

6.1 Introduction

Ce chapitre est dédié au probléme du contréle du comportement de la pile & com-
bustible. L’objectif du controle est de commander le systéme par rétroaction. Il s’agit de
réguler la température de la pile a une valeur de consigne désirée. La démarche adoptée
est celle de l'utilisation de modeéles sous forme d’équations différentielles. Plus précisé-
ment, on considére des modéles dont le principe est détaillé dans le chapitre 2. Puis, en
développant explicitement ’expression de la capacité thermique on aboutit a des systémes

bi-linéaires de la forme

z=Az+ Zui(Biz +b;) (6.1)
i=1
z € R"™ est létat du systéme, u = (ug, ..., u,)? € R™ est la commande, A, B; (i=1...m)
sont des matrices de dimensions convenables et b; (i=1...m) des vecteurs de R".

La stabilisation par retour d’état du systéme (6.1) a suscité 'intérét de plusieurs
auteurs (voir [Mohler et Eds, 1973], [Chen et Tsao, 2000], [Bacciotti et Ceragioli, 2006],
|Gutman, 1981], [Longchamp, 1980]). L’intérét est d au fait qu'un grand nombre de pro-
cédés réels peuvent étre décrit par des modéles de nature bi-linéaire. En effet, cela concerne
des processus tels des procédés nucléaires, thermiques, biologiques, socio-économiques, im-
munologiques ou chimiques (voir par exemple [Espana et Landau, 1978|, [Mohler, 1973|,

|Koivo et Cojocanu, 1977]). Cependant, la commande des systémes bi-linéaires (6.1) et
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malgré leur structure simple, reste une question ouverte dans la litérature méme pour
les petites dimensions, le cas de dimension trois par exemple, ou dans le cas homogéne a

savoir

i=1

Un certain nombre de résultats ont été établis essentiellement dans le cas ou la dyna-
mique libre, & savoir 2 = Az, est stable (voir par exemple [Rayan et Buckingham, 1983|,
[Schemrod, 1978|, |[Jacobson, 1977]). Il convient de préciser que concernant le cas de la
pile & combustible les systémes sont de grandes dimensions et le modéle est de nature
non-homogeéne (c’est-a-dire b; # Opour: = 1...3 ). Par exemple, dans le cas des grandes
puissances, la dimension du vecteur d’état est d’ordre douze. Par ailleurs, le systéme est
naturellement instable, ¢’est-a-dire que certains valeurs propres de la matrice A sont a par-
tie réelle strictement positive. Finalement, trop peu de résultats de la litérature peuvent
étre exploités directement pour le probléme du controle thermique de la pile.

Ainsi, dans ce travail on focalisera sur la classe des systémes bi-linéaires qui est
issue uniquement de la pile & combustible. Notre démarche consiste a restreindre 1’étude
aux seuls modéles bi-linéaires décrivant le comportement de la pile a combustible. Plus
précisément, on procédera par un raisonnement fondée sur une analyse qui dépend des
valeurs numériques des différentes parameétres de la pile a combustible et de la plage de

fonctionnement des grandeurs physiques.

6.2 Généralités sur les modéles d’état

En thermique I’état d’un systéme est en générale fonction de la variable d’espace
et les modéles sont dits a paramétre répartis. Les équations qui décrivent la transition
de I'état du systéeme sont donc des équations aux dérivées partielles. La résolution de ces
équations ne peut s’obtenir sans l'introduction des conditions aux limites sur la totalité
des frontiéres du systéme. Malgré le caractére naturellement réparti d’'un champ de tem-
pératures, et ou de la complicité des équations aux dérivées partielles, des modéles dits a
parameétres localisés sont fréquemment utilisés. Les transitions d’état sont alors des équa-
tions différentielles ordinaires. Ainsi, nous avons deux classes de modéles : les modéles
statiques par rapport a ’espace et dynamiques par rapport au temps ot 1’on retrouve les

équations différentielles ordinaires, et les modeéles dynamiques par rapport au temps régi
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par des équations aux dérivées partielles.

6.2.1 Modéles & paramétres répartis

Bien que la structure des modéles a paramétres localisés convient pour décrire le
comportement d'un processus en vue de la commande, il s’avére judicieux dans certain
cas de conserver le caractére réparti des phénomeénes étudiés. La structure prend alors la
forme d’un systéme d’équations aux dérivées partielles. A chaque instant I’état du systéme
est décrit par une ou plusieurs fonctions définies sur un domaine spatial. Dans ce cas, ’état
du systéme est un élément d’un espace fonctionnel de dimension infini.

Les phénomeénes thermiques sont généralement décrits par des modeéles a parameétres
répartis. Il s’agit de ’équation de la chaleur aux dérivées partielles paraboliques.
L’équation de la chaleur a été introduite au début du X I.X* siécle par Joseph Fourier pour
modéliser I’évolution de la température au cours du temps dans un milieu unidimension-
nel (voir par exemple |Decrensefond et Maruani, 2005]). La résolution de cette équation
fait I’objet de plusieurs études, souvent traitée avec des hypothéses simplificatrices vu la
complexité de la solution recherchée. Par exemple, dans un probléme unidimentionnel,

I’équation considérée est la suivante

oT oJ
avec
— —
7 = —kVT (6.4)

ot J[Wm™2] représente le flux d’énergie thermique traversant une surface unitaire par

unité de temps, et k est la conductivité thermique.

6.2.2 Modeéles & parameétres localisés

Ce mode de représentation des systémes est trés général, et peut étre adapté a la
description des phénoménes thermiques de nature complexe. Un procédé thermique peut
étre considéré comme un systéme constitué par un ensemble de capacités thermiques en
interaction, comportant des transferts conductif, convectif ou encore radiatif. L’équation

de bilan d’énergie sur un volume fini de matiére ayant une température moyenne et des
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propriétés thermo-physiques constantes, s’écrit sous la forme

dT, -
Ci% = ;GU(TJ - Tz) + Ui,t

Yy = C(]T

(6.5)

ou C;, U, et Gy; désignent respectivement la capacité thermique, la source de flux ther-

mique et la conductance. Cy € M,,x,, ? est la matrice de mesure.

Les n noeuds désignés par leurs capacités dans M,,, toutes pourvues d’'un capteur ther-
mique. L’observation ne porte donc que sur m composantes parmi n, de sorte que I’équa-
tion d’observation qui relie 'état a la sortie du systéme peut s’écrire sous la forme matri-
cielle suivante

(6.6)

o 1 si le capteur ¢ est situé dans lenceudi
CO(Zuj) =

0 sile capteur 7 est situé ailleurs.

Ce modeéle établit une relation causale entre I’ensemble de grandeurs constitués par
les systeémes (6.5) et (6.46), ¢’est-a-dire les paramétres C;, G5, 'état initial T}, les termes

sources qui définissent 'entrée du systéme U;, I’état courant T; et la sortie y du systéme.

6.3 Modéles d’état pour une pile PEMFC

6.3.1 Introduction

Dans cette section, nous présentons un modeéle de description du comportement
thermique en vue de la commande fondé sur une représentation nodale. La température
de la cellule de la pile est controlée en chaque point grace a un systéme de refroidissement
a ’eau ou l'air selon la puissance de la pile. Partant de ’hypothése de volume homogeéne,
la cellule de la PAC est décomposée en plusieurs blocs (anode, membrane et cathode) en
assumant que la température est homogene dans chacun de ces compartments. Le modéle
d’état ainsi obtenu est représenté par un vecteur d’état 1" qui représente les températures

a des endroits de la pile que 1’on souhaite controler.

9. M, «n désigne 'ensemble des matrices & m lignes et n colonnes.
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6.3.2 Principe de la modélisation

Rappelons que la discrétisation nodale d’un systéme thermique a pour objectif de
transformer les équations aux dérivées partielles en un systéme d’équations différentielles.
Inspirée de la représentation par équivalences électriques (voir FIGURE 6.1), elle permet de

transformer I’équation de la chaleur (6.3) en un systéme d’équations différentielles (6.5).

U
" " " =
R e i s [
. ; Gz Gz

FIGURE 6.1 — Principe de ’analogie thermique-électrique.

Dans l'exemple de la FIGURE 6.1, la chaleur produite au nceud 2 est traduite par

I’équation suivante
CyTy = Gro(Ty — T2) + Gso(Ts — T2) + U(Ts — T1) (6.7)

En appliquant ce principe fondé sur ’analogie thermique/électricité, il est possible
d’aboutir & un modéle pour décrire les phénoménes thermiques de la PEMFC (voir FI-
GURE 6.2).

Dans ce principe de modélisation, on représente les transferts entre les différents
composantes de la PAC par des conductances traduisant le mode du transfert thermique.
Le transfert de chaleur dans la pile est alors décrit comme suit. Dans la plaque bipolaire se
produisent deux phénomeénes thermiques de conduction et de convection. La conduction
résulte de la résistance au transfert thermique dans la partie solide de la cellule de la PaC.
La convection est la chaleur échangée entre les gaz d’alimentations et la plaque bipolaire,
cette quantité ne peut étre négligée du moment que la surface de contacte entre les gaz
et les plaques est importante. Par ailleurs, il se produit un échauffement du fluide par son
propre mouvement et par son mouvement sur les parois. Ces deux types de transfert de
conduction et de convection se produisent en méme temps et sont représentés par deux
conductances en série.

Cependant, la chaleur produite suite au mouvement des gaz et de ’eau de refroidis-

sement est traduite par une conductance de type convective placée en paralléle. Entre les
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FIGURE 6.2 — Modéle thermique-électrique équivalent de la PaC.

électrodes et la membrane et, les électrodes et la plaque, le transfert est représenté par
une conductance conductive.

Le principe consiste donc a placer un réseau de noeuds dans le systéme PaC que
I’on relie & travers des conductances. Le réseau nodal est construit comme suit. On place
un nceud dans la zone réactive des électrodes pour représenter la puissance thermique
produite par les réactions exothermiques. Par ailleurs, un nceud est assigné a chaque
canal de gaz afin de représenter ’échange entre les gaz et la cellule de la PaC. Ce nceud
représente aussi le lieu ou I’échange thermique entre les gaz se produit. Pour illustrer le
role du refroidissement, un nceud est placé dans le circuit de refroidissement du stack
(nceud 9). Par ailleurs, deux noeuds sont placés respectivement a 'entrée (nceuds 11) et a
la sortie (noeuds 12) de I’échangeur de chaleur.

Il convient de préciser que la valeur de la température de I’eau dans la canalisation
de retour du systéme de refroidissement est supposée étre égale a la moyenne arithmétique
de la valeur de la température de ’eau dans le canal anode et celle de ’eau dans le canal
cathode.

6.3.3 Hypothéses de travail

Les hypotheéses retenues tout au long de ce chapitre en vue d’élaborer le modeéle

décrivant le comportement thermique de la PAC, sont les suivantes

(H1) La température est supposée homogéne dans chaque bloc d’une cellule.
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FIGURE 6.3 — Modélisation en vue de la commande.

(H2) Le comportement thermique d’un compartiment donné est homogéne pour toutes
les cellules.

(H3) Le taux d’utilisation des gaz ainsi que le pression des entrées sont identiques dans
les deux compartiments.

(H4) L’échange thermique entre les gaz et les électrodes ainsi que la chaleur résultante
du mouvement des gaz dans le poreux et celle des molécules d’eau dans la membrane

sont négligeables.

(H5) Les conduites des gaz sont isolées ainsi les pertes de chaleur seront négligées.

6.3.4 Modéles considérés

6.3.4.1 Cas de grandes puissances

Comme il a été mentionné au Chapitre 1, dans le cas ot la puissance délivrée par la
pile est supérieur a 5 KW, le refroidissement a l’eau s'impose. Dans ce cas, un échangeur
de chaleur est intégré dans le systéme pile PEMFC.

Le modeéle dédié au controle de la température est constitué de douze nceuds par
cellule comme cela est illustré par la FIGURE 6.3-a. La FIGURE 6.3-b représente les trans-

ferts de chaleur par conduction dans la partie MEA (c¢’est-a-dire membrane et électrodes)
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et les plaques anode et cathode, ainsi que les transferts par convection entre les gaz et les
plaques. Le modéle prend en compte l'interaction avec ’échangeur de chaleur, notamment
I’énergie de déplacement des molécules d’eau et de gaz.

Etant donné la constitution hétérogéne de la PaC, a chaque matériau de la cellule
est associé un nceud du réseau nodal. Plus précisément, un noeud est attribué a chaque
conduite d’amené des gaz. Un noeud est également associé a la sortie de la conduite d’eau.
Par ailleurs, ’échangeur de chaleur est représenté par un noeud. L’ensemble de ces nceuds
est lié par les conductances traduisant les transferts thermiques.

Il est a noter que le couplage entre deux phénomeénes de transfert thermique donne
lieu & une conductance équivalente grace a I’analogie avec ’électricité. A titre d’exemple,
un corps soumis a un couplage conduction-convection thermique peut étre représenté par
une conductance équivalente résultant de deux conductances connectées en série.

Finalement, et en appliquant le principe de modélisation illustré par I’équation (6.7)
aux différents noeuds , nous déduisons le modéle (.5,) décrivant le comportement thermique

de la pile.
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dTy

CSE = me Cpe(TIO - Tl) + HeSpﬁ(TQ — TIZ};)
dr: ,
Cpqd—tz - G2,H2T]Z';; + G3’2T3 - (G2,H2 + G27e + Gzﬂi?“ + G372)T2 + G2,6T1 + G2,airTamb
ir; |
CH2,ad—tg - mHchHzT?» + mngcpHgTS + HH25p7H2 (Tg — T3)
dT; L
O, 4 = GaoTy — (G + Gaa) Ty + Gaa T Lo g
dt 3,242 ( 32T 3,4) 4+ Ggals + (a 2F)
dr: TAS '
Cm—5 = G374T4 - (G374 + G4,5)T5 + G4,5T6 + Lv (1 + 20&) +—+ bOQZOQ% 1
di o°F o
dT B
Ccd—tﬁ = GusTs — (Gas + Gs6)Ts + Gs6Tk + (A /G — G V3BV TN T
dr;
Cair,cd—; = mair,ccpairT’? + mvairvccpairT7 + Hair,cSp,air(Tés — T7)
dT;
de—tg = Gouir Ty + Go 516 — (Goair + Goe + Goaire + Go5)Tx + Go.c.To + Go airTump
dT :
Ce,cd—tg = e pCPe(Ti0 — To) + HeSpe(Ts — Thi)

o T + T 15 + T;
Ce 10 = me,pcpe(Tl - TlO) _l_ mevpcpe(Tg o TlO) N HESG |i< 1 _'_ 9) - ( 2 _'_ 8):|

Pdt 2 2
dT .
Ce,ecwll - me,eccpe(Tlo - Tll) + HeSec(Tll - Tamb)
dT )
Ce,secﬁ = me,eccpe(Tll - T12) + HeSt<T12 - Tamb)
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Le modele peut s’écrire de la facon compacte suivante
CT =GT + (u1G1 + u2G2 + UgGg)T + Bd

ou encore

3
T=C'GT+)Y wGT+C'Bd

i=1

avec T 10 = (T17T27T37 T47 T57 T67T77T87T97T107T117T12)T € RIQ.

Les matrices GG et G; sont données par

0 g1 0 0 0 0 0 0 0 0 0
g2 g3 g4 O 0 0 0 0 0O 0 O
0 g5 g¢ 0 0 0O O O 0 0 O
0 g7 0 g8 go O 0 0 0 0 0
0 0 0 g0 911 912 0 0 0 0 O
G = 0 0 0 0 g13 g O g5 0 0 O
0 0 0 0 0 0 gi6 917 0 0 0
0 60 0 0 0 gi18 g19 g20 g1 0 O
0 0 0 0 0 0 0 g22 0 0 0
g23 g2a 0 O 0 0 0 925 g26 0 O
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 gor
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
g O 0 O O O O O 0 0 0 0

0 0O 0 0 0 0 0 O 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 O 0 0 0 0

0 0O 0 0 0 0 0 O 0 0 0 0

0 0O 0 0 0 0 0 O 0 0 0 0

0 0O 0 0 0 0 0 O 0 0 0 0

G, =

0 0O 0 0 0 0 0 o 0 0 0 0

0 0O 0 0 0 0 0 o 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0 g3 0 0 0

gs1 0 0 0 0 O O O g32 gsz 0O O

0 0O 0 0 0 0 0 o 0 0 0 0

0 0O 0 0 0 0 0 O 0 0 0 0

10. a® désigne le vecteur transposé de a.
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0
0
0
0
0
0
0
0
0
0

0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O
0O 0 0 0 0 0 0 0 O

0
937

g35
936

0 0 0 0 0 0 0O O 0 g3

0O 0 0 0 0 0 0 0 O

0

0 0 0 0 O
0 0 0 0 O
0 0 0 0 O
0 0 0 0 O
0O 0 0 0 O
0 0 0 0 O
0O 0 0 0 O
0 0 0 0 O
0 0 0 0 O
0 0 0 0 O
0 0 0 0 O
0 0 0 0 O

0
0
0
0
0
0

0
0
0
0 0 0 g3

0 0 O

0 0 gss

0
0

0
0

0
0
0
0
0

0
0
0
0
0

Gs =

Les capacités thermiques a chaque noeud du systéme pile a combustible sont stockés dans

la matrice C

Cc1

c2

C11

C12
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La matrice B ainsi que le vecteur d s’expriment respectivement comine suit

0 b )
by b3 0O 0 0
0 0 bi 0 0
0 0 0 0 b Lamb
0 0 0 0 bg TI"{’;
0 0 0 0 br

B = o o0 o0 o0 o et d= T.ou
bs 0 0 0 0 T;ZT; p
0 0 0 by O
0 0 0 0 0 I
bio O 0 0 0
b1 0 O 0

Il est a noter qu’il est possible d’établir une relation entre la masse de vapeur ap-
portée par humidification a I’anode et la masse de vapeur d’humidification des gaz a la

cathode, nous obtenons la relation suivante

2 Utair Pc - Psat (6 10)
Mye = 200, Myqg—— == .
02 UtHz Pa - Psat

Le vecteur de controle représente les débits d’eau traversant la pile PEMFC et ’échangeur

de chaleur ainsi que la vapeur d’eau de I’humidification, soit
U = me,pqa Ug = me,eca Uz = mva (611)

u; (i=1...3) représentent les variables de commande et elles sont contraintes par

ur € [uf"™ u’]=[5 10] (gs7')
uy € [uf™ uper]—=[3.8 7.5] (gs71) (6.12)
uz € [uf™ ui*]=|0.07 0.15] (gs7')
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Dans la suite, on introduit le vecteur By défini par

—H.S,.Ti,

G2,ai7’ Tamb + G27H2 T]Z'-IZ

L,
(o3%)
()\m/C1 _ <2 6(1/303_1/Tm)) I

TAS logi
Bd: (LU(1+QQ)+W+bOZg)]

G6,air Tamb

—H.S, T

air

0

—Llext Sp,ec Tamb

- Hair Stub Tamb

En vue d’alléger la présentation, les expressions des ¢; (i—1...40) et b; (i—1...12) sont

données dans I’Annexe 1 de ce mémoire.
Notons que pour une densité de courant donnée, le vecteur By est constant.

Finalement, en introduisant les matrices A, B; (i=1...3) et D définies par

A=C'G@
B; = C7'G, (i=1..3) (6.13)
D=C"'Bd

139



Chapitre 6. Contréole du comportement thermique de la pile

le systéme (6.9) devient

3
T=AT+) w;BT+D (6.14)

i=1

6.3.4.2 Cas de petites puissances

Dans le cas des petites puissances (c’est-a-dire inférieur a 5 KW), il n’est pas gé-
néralement nécessaire d’intégrer un dispositif de refroidissement a 1’eau ou a tout autre
fluide colporteur.

La pile est refroidie a I’air par une convection forcée. Le modéle décrivant le comportement
thermique de la PEMFC, et en vertu du principe de modélisation décrit dans paragraphe

précédent, est donné par

( dT g

Cpq,aT = U@ntSp(La(qu’a — Tamb) + HH2Spq7a(Tf[2 o qu@)
drT’ '
Ch, d? = Hu2S4,0(Tf, — Tpga) + My Py (Tpga — Thy)

T, Sa L,
Ca% = (HHQSCL(TCL — THQ) + ]{JGF (Ta — Tm> + (OK ﬁ) I

dr,, TAS '
(S9)q Cu=at = Goa(Ton = T) + Gsa(Te = Tya) + (Lv(l +20) + b02zog§) I
Z02
dT, S, _
CCE - (HairSc(Tc - Tair) + k‘cg (Tc — Tm) + ()\m/C1 — Cg 6(1/303 1/Tm))]
dTair e .
Oair dt = HaiTSpq7C(Tair - qu) + MairCPair (qu,c - Tair)
dquvc e
L Cpq,c dt = Ioyent pq,C(qu,c - Tamb) + Hairqu,C(Taz‘r - qu,C)

ou encore sous la forme compacte suivante
ClT = AT+ U(Bl T+ bl) +d, (615)

avec

T = ( pg,as TH2> Ta> Tm> Tca Tair> qu,c)T-
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6.3. Modéles d’état pour une pile PEMFC

Cua 0 0 0
0 Cu 0 0
0 0o C, 0
C = 0 0 0 C,
0 0 0 0
0 0 0 0
0 0 0 0

aa 0 0 O
s ds 0 0
0 a4 as Qg
Al - 0 0 a7 as
0 0 0 10
0O 0 0 0
0 0 0 0
ap = _HHZSpq,a
o = _HH2Spq,amHchH2
a3 = _HHZSpq,a
aq = _HHQSII
Sa
as = HHQSG + ka_
d
Sa
=k,
Qg d
ar = Gzq — G54
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0
0
0
0

Ce

0
0

0
0
0
Qg
an
0
0

Les matrices C), A; et B, ainsi que le vecteur b; sont donnés par

ou C; désignent les capacités thermiques a chaque nceud.

0 0
0 0
0 0
0 0
0 0
Cair O
0 Chye
0 0
0 0
0 O
0 0
0 0
Q12 a3
0 ap
ag = —G5,4
ag = G5,4
Se
ai = —kcg
Se
an = kcg
a2 = _maircpair

13 = MairCPair

aly = — Hair Spq,c
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et
Spga 00 0 0 0 O —Spg.aLamb
0 00O0O0O0O O 0
0O 00O0O0O0O O 0
B = 0O 00O0O0O0O O , b= 0
0O 00O0O0O0 O 0
0 00O0O0O0O O 0
0 000 O0O Spq,a _Spq,cTamb
Le vecteur d; s’exprime comme suit
HH?SpqvaTI?Iz
Hp2Spq,4T,
L
i
(37)
TAS 1
d; = L,(1+2 — + bo,log—— | I

()\m/gl _ <2 6(1/303_1/Tm))[

Hair Spq,cTe

air

Hair Spq,ccre

air

La variable de commande est le coefficient de convection u = H,,; qui est généré par la

vitesse du ventilateur.

Finalement, en introduisant les matrices A;, B, b, et d; définies par

A =C4A

Bi=Cr B (6.16)
Bl = Cl_lbl

d, = C;ld,
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6.3. Modéles d’état pour une pile PEMFC

le systéme (6.17) devient

T=A=T+uBT+0b)+d (6.17)

6.3.5 Aspects technologiques de la pile
6.3.5.1 Paramétres et plages de fonctionnement

A- Généralités
Le but de ce paragraphe est de définir les paramétres physiques et les paramétres géo-
métriques de la pile PEMFC, afin d’identifier la classe des modéles bi-linéaires décrivant
le comportement thermique des piles PEMFC. Pour ce faire, on commence par définir la
plage de validité des coefficients de la matrice de commande A°. Plus précisément, les
conductances d’échanges de conduction et de convection de A?. En fait, les grandeurs ca-
ractéristiques de la pile PEMFC sont importantes pour une évaluation des performances.

Ces grandeurs sont classés selon deux catégories.

La premiére catégorie concerne les paramétres fixes communs a toutes les piles. La
deuxiéme catégorie réunie les caractéristiques physiques et géométriques qui changent
d’une conception a une autre. Par exemple, la taille de la pile est conditionnée par la
taille de la surface active de la cellule qui participe a la réaction électrochimique. Celle-ci
est par conséquent choisie selon la puissance souhaitée.

Par ailleurs, un facteur important est la nature du matériau de la cellule. En effet, les
conductivités thermiques et électriques respectivement des électrodes et des plaques ont
une grande influence sur le rendement global de la pile & combustible. Le fait de varier
ces parameétres permet d’une part, d’agir sur la durée de vie de la pile et notamment celle
de la membrane et, d’autre part, sur le rendement global du systéme pile a combustible.
A titre d’exemple, réduire le poids et la taille de la pile permet de minimiser sa consom-

madtion.

Dans la deuxiéme catégorie, le calcul des conductances fait appel au mode d’écoule-
ment des gaz dans les conduites d’alimentations et aussi du fluide de refroidissement. Le
matériaux constituant la cellule de la pile doit répondre a la dynamique de 1’écoulement
des gaz. Les membranes Nafion a 200 um supportent jusqu’a 3 bars de pression contrai-
rement aux membranes GORE qui sont plus fines et donc ne supportent pas une haute
pression |Friede, 2004].
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En plus, ces données permettent de calculer les coefficients d’échanges thermiques
entre le fluide et la partie solide (c’est-a-dire électrodes, plaques, etc.). A titre d’exemple,
la connaissance du régime d’écoulement de l'hydrogeéne et la dimension du canal anode
permet de calculer le coefficient de transfert de convection nécessaire au calcul de la
conductance de convection.

Les constantes utilisées dans les modéles sont de deux types. Le premier type
concerne des caractéristiques intrinséques de la pile (voir TABLE 6.1). Le deuxiéme type

est celui des constantes physiques liées au fluide.

a- Coefficients constants et communs aux piles PEMFC !

TABLE 6.1 — Constantes communes aux différentes piles.

Coefficient | Valeur Signification

bo, 0.120 V.dec™ Pente de tafel

TAS —48.710% Jkg~! Entropie de production d’eau
L, 44103 Jmol~* Chaleur latente de vaporisation
F 96485.33 Constante de Faraday

R 8.314472 J/ K /mol | Constante des gaz parfaits

k, 110W.m LK Conductivité plaques bipolaires
[ 0.34Wm LK Conductivité membrane

Pa = cpe | T10J kg™ K1 Chaleur spécifique électrodes
CPm 68.175J.kg ' K~! | Chaleur spécifique membrane
Pa = Pe 1300 Kg.m™=3 Masse volumique électrodes

PM 2050 Kg.m™3 Masse volumique membrane

M iy 28.966 Masse molaire de 'air

My, 2 Masse molaire de I’hydrogéne
M.ou 18 Masse molaire de 'eau

Les coefficients d’échange par convection H et les nombres adimensionnels ( N,
v, p), sont liés au régime de I’écoulement et donc indépendants de la pile. Les gaz
circulent dans les canaux de la pile en régime laminaire, nous retiendrons alors les

valeurs données par TABLE 6.2.

b- Parameétres dépendant de la pile considérée. Il s’agit des constantes liées aux matériaux
(conductivité et densité de courent), les valeurs géométriques (hauteur, épaisseur des

plaques, etc.) sont définies par TABLE 6.3 '2.

11. Ces valeurs sont tirées de [Dumercy, 2004] et [Ramousse et al., 2005].
12. Ces valeurs sont tirées de [Gerbraux, 1996].
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TABLE 6.2 — Constantes liées au fluide.

H,. 76.17 W.m=2.K~! | Coefficient d’échange de chaleur de I'air

Hy, |73Wm2K! Coefficient d’échange de chaleur de I’hydrogéne
H., |10Wm2K! Coefficient d’échange de chaleur avec I'abiant
Nugq, | 4.12 Nombre adimmensionnel de Nusselt des gaz
Veau 0.442107° Viscosité dynamique de 1’eau

Nuegy | 3.09 Nombre adimmensionnel de Nusselt de 'eau
Heau 0.466103 Viscosité cinématique de eau

TABLE 6.3 — Plage de fonctionnement des grandeurs physiques.

Coefficient | Valeur Signification

ke 0.1, 1.6] | Conductivité électrodes (W.m™'.K)
ep [1, 10] Epaisseur plaque (mm)

em |20, 200| | Epaisseur membrane Nafion(um)

€q = €c [0.2, 1.5] | Epaisseur électrodes (mm)

€ca [0.1, 1] | Epaisseur canaux (mm)

utp, 1, 2| Taux d’utilisation de I’hydrogéne

Ut gir 1, 2| Taux d’utilisation de air

P, [1,2] Pression d’admission des gaz (bar)
I 0.3,1.1] | Densité de courant (A.cm™?)

Notons que le courant d’échange 182 varie en fonction de la pression d’entré des gaz (voir

TABLE 6.4).

TABLE 6.4 — Valeur du courant d’échange en fonction de la pression |Friede, 2004].

P(bar) | Ere, io|A/m?] io[A/m?]
fort courant | faible courant
1 1.24 6.11073 13.2
1.25 1.25 5.21073 13.2
1.5 1.25 61.71073 19.3

Par ailleurs, les électrodes de la PAC ont une conductivité variant de 0.1 & 1.6 w.m~t k!

et la conductivité des plaques bipolaires est supposée étre comprise entre 80 et 240

w.om kL

Il convient de préciser que le diamétre hydraulique des canaux des gaz définit le coefficient

d’échange par convection entre les gaz d’alimentation et la pile.

Les constantes géométriques; a savoir la taille de la membrane, la dimension des canaux
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des gaz, ’épaisseur des électrodes et celle des plaques bipolaires, sont spécifiques et re-
présentent I’essentiel des paramétres de la pile considérée.

Dans ce qui suit, les paramétres de la pile seront regroupés dans le vecteur 6

T
0=k ¢ e ew ex ulge Pu I he by by hy L Neg Neo ) o (6.18)

B- Hypothése de simplification

En générale, la taille de la pile dépend de la surface de la membrane et par conséquent
les dimensions et le nombre des canaux des gaz sont choisis de maniére a assurer une
cohérence entre les différentes couches de la cellule de la pile. A titre d’exemple, la hauteur
de la plaque bipolaire est de méme ordre de grandeur que celui de la membrane. Le nombre
de canaux choisi est donc fonction de leurs dimensions et de la hauteur de la plaque.

Ainsi et en vue de simplifier I’étude, nous avons adopté le principe suivant pour

délimiter la plage de variation de certains grandeurs géométriques.

La hauteur de la plaque est du méme ordre de grandeur que la membrane, nous
assumons donc h,—h,, ou h,, désigne la hauteur de la membrane. Par ailleurs, et sans
perte de généralité, nous supposons que la membrane est une surface carrée. Finalement,
cette grandeur est assumée dépendre de la puissance délivrée par la PaC qui est de 'ordre
de 1 W/em?,

Par ailleurs, la longueur du canal ne dépasse pas la hauteur de la plaque pour le
meéme type de configuration. Reste seulement a définir la plage de variation des canaux et
la hauteur du voile de séparation. Cette derniére grandeur peut étre supposée, et d’aprés
la litérature (voir par exemple |Gerbraux, 1996|), deux fois moins grande que la hauteur
du canal.

En fonction de la vitesse d’écoulement '3, la hauteur du canal est calculée en utilisant
les corrélations du régime laminaire.

L’hypothése simplificatrice se traduit par ’expression d’une relation entre la puis-
sance délivrée par la pile a combustible et ses grandeurs géométriques. Partant des donnés
recueillies dans la litérature |Larminie et Dicks, 2000], la puissance de la pile PEMFC est
lite & la surface de la membrane. Actuellement, pour une surface active de 1 ecm? de

membrane, la puissance délivrée par la pile est de 'ordre de 1 W [Bonnet et al., 2008|.

13. La vitesse de 1’écoulement en régime laminaire est de ’ordre de 6 m/s [Faghri et Guo, 2005]
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Finalement, suite a des calculs simples, les différentes grandeurs (c’est-a-dire h,, hp,,
L,Nc,, Nc. et Nc.) sont déduites a partir de la puissance supposée dans la gamme de
puissance; a savoir comprise dans |5 , 200] KW. On peut alors écrire la relation de

proportionnalité suivante
Q = athm (619)
ol () désigne la puissance de la pile. On pose

0(Q) = (hm(Q), Ln(Q), Nca(@), Nee(Q), Nee(Q)) (6.20)

D’une fagon similaire, on établit une relation entre la puissance ) et les autres grandeurs
p; de la pile a savoir le nombre de canaux des gaz et celui des canaux de refroidissement.

On définit alors une relation sous la forme

pi = a;Q) (6.21)

ol ¢ désigne un des paramétres de la PaC.
Plus précisément, pour une plage de fonctionnement [Qin Qmaz] de la puissance de la

pile et pour un paramétre p; € [Pmin DPmaz), O0 Obtient 'expression suivante

Pmaz — Pmin
o = —mar D 6.22
Qmam - Qmm ( )

Finalement, en utilisant les équations (6.21) et (6.22) , on obtient la plage de fonc-

tionnement des différents paramétres de la pile en utilisant une relation de type

6.3.5.2 Principe du refroidissement

Un aspect critique de la conduction dans les PEMFC est celui de la répartition de
la température dans les cellules. En effet, la température locale peut atteindre des picks
de 130°C' (température de transition du verre de Nafion). Ces grandeurs de température
doivent étre évitées, car elles endommagent irréversiblement la membrane. Actuellement,
les membranes sont limitées en générale a une température de fonctionnement de 100°C’
(a 1 atmospheére) (voir par exemple [Costamagna et Srinivasan, 2001c|), au dela de cette

température I’eau s’évapore et le membrane se déshydrate. Pour ces raisons, il est néces-
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saire de refroidir la pile & combustible (voir FIGURE 6.4).

Compresseur
e = Stack pile =
¥ ¥
=1 i
].Ealu de C ) Eau de
refiroidissement @ refroidissement

Echangeur

de chaleur Forpe

ean

FIGURE 6.4 — Refroidissement de la pile & combustible.

Trois procédés peuvent étre adoptés pour le refroidissement de la cellule.

1. Par circulation d’eau dans les plaques bipolaires (par exemple, la solution Ballard).

2. Par injection de vapeur d’eau avec l'air a l'entrée de la cellule (par exemple, la
solution de Nuvera). La chaleur est alors éliminée par une évaporation partiel de

I’eau.

3. Chaque plaque bipolaire est équipée par des ailettes, la chaleur est évacuée par une

convection forcée d’air extérieur.

Le probléme de variation du flux de chaleur dans les plaques de refroidissement
incite a chercher une géomeétrie optimale permettant d’éliminer le gradient de température
entre la cellule et le circuit de refroidissement. Dans ce contexte, plusieurs géométries
(straight, zigzag et C-Shaped channel) de canaux de refroidissement ont été proposées.
Dans [Lasbet et Auvity, 2006, il est montré que la configuration C-Shaped est la mieux
adaptée.

Dans ce travail, afin d’illustrer I'influence du parameétre de la géométrie des canaux

sur la répartition du flux de chaleur, nous avons introduit le paramétre section du canal
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dans le calcul du coefficient de transfert par convection h. En effet, on peut monter que

) 024

ou k représente l'indice du liquide de refroidissent.

Par ailleurs, une des hypothéses principales consiste a assumer que les micro-canaux
obéissent a une distribution uniforme dans les plaques bipolaires et que le débit du liquide

de refroidissement est identique dans chacun de ces micro-canaux.

6.3.5.3 Dimensionnement de I’échangeur

Afin de répondre a '’hypothése de I’homogénéité de la température du model nodal,
il convient de considerer un échangeur de chaleur a fluide isotherme. Ce type d’échangeurs
offre 'avantage que la température du fluide reste quasi-uniforme et la température de
paroi est la méme que celle de ’échangeur grace a un coefficient d’échange assez élevé.
Cela se produit généralement lorsque le fluide subit un changement de phase, c’est-a-dire
dans les condenseurs ou les évaporateurs. Ainsi, T, est constante dans un condenseur

ainsi que Ty dans un évaporateur (voir par exemple [PADET, 1994]). Le flux de chaleur

FIGURE 6.5 — Distribution des températures dans un condenseur (a gauche) et dans un
évaporateur (a droite).

transféré localement a travers un élément ds de la surface d’échange est donné par la

relation suivante

d® = k(T, — Ty)ds (6.25)

149



Chapitre 6. Contréole du comportement thermique de la pile

L’integration de cette équation méne a I’écriture suivante

O = kSATL (6.26)

ou ATy est la difference de température logarithmique moyenne (DTLM).

Les lois décrivant le phénoméne thermique nous enseignent que le coefficient d’échange U
global est tel que son inverse, appelé résistance thermique, est la somme des résistances
thermiques entre les deux fluides. En négligeant 1’épaisseur de la paroi, nous obtenons

I’expression suivante

heau hair

= e 6.27
heau + hair ( )

Par ailleurs, « la difference de température logarithmique moyenne » est donnée par

ATy =Tf. —Tf (6.28)

ouT'f. et T f; représentent respectivement les températures du fluide chaud de I’échangeur
et celle du fluide de refroidissement a savoir l'air de ventilation (c’est-a-dire une convection

forcée).

En faisant un bilan thermique il vient que

O = rhep (Tes — Te,) (6.29)

Te, et Te, représentent respectivement la température d’entrée et de sortie du fluide.

On aboutit alors a

)
Te, = — +Te, (6.30)
mep

Finalement, la « la difference de température logarithmique moyenne » est donnée par

I’expression suivante

@
ATLM - m—czj + Tee - Tamb (631)
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Nous déduisons ainsi la surface d’échange de 1’échangeur

)
Sech = EATLM (6.32)

6.4 Stratégie du controle

6.4.1 Exemple en boucle ouverte

Les résultats de simulation (voir FIGURE 6.6) illustrent le comportement thermique
en régime dynamique de la pile en boucle ouverte. On constate que les plaques bipo-
laires, lieu de ’accumulation de la chaleur produite par les réactions exothermiques aux
électrodes, chauffent relativement vite et en particulier dans le compartiment cathode.
En effet, la pile chauffe en 'absence d’une stratégie de refroidissement pertinente, d’ou

I'importance du controle.

356 T T T T 353.4

353.35+ 1
35551
35331
355
353.251

35451 © 35321

Tempérarure [K]
T ir

353.15
3541

353.11

3535
353.05

353 ! L L L 353 T L L L
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100

Temps [s] Temps [s]

(a) Evolution de la température de la plaque (b) Evolution de la température d’air
cathode

FIGURE 6.6 — Evolution de la température dans le compartiment cathode en ’absence du

refroidissement.

Mathématiquement, et en considérant par exemple le modéle (6.14), cela s’explique

par la présence de valeurs propres a partie réelle positive dans la matrice A.

A titre d’exemple, la matrice A dans le cas des données de la pile de [Gerbraux, 1996]

est définie par
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—2.63 30.03 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
16.18 —22.36 5.44  0.07 0 0 0 0 0 0 0 0
0 327 3.53 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0.58 0 —5.85 5.26 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 347.54 —695.08 347.54 0 0 0 0 0 0
A— 0 0 0 0 5.26 —5.85 0 0.58 0 0 0 0
o 0 0 0 0 0 0 0.01  31.09 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0.72 0 —1.74 1.61 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 —30.03 —2.63 0 0 0
—-15.35 —18.71 0 0 0 0 0 —18.71 22.06 —6.71 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 3.24  15.46 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 3.24 =381

Les valeurs propres associées a cette matrice sont données par

Re 14(Sp 15(A7))={—3.81, 15.46, —6.71, —700.34, 739.04, —50.35, —5.85, —2.18,
—2.18—,-0.58, —1.68,0.012}.

On constate que deux valeurs propres sont positives.

6.4.2 Mise en forme du modéle
Dans ce qui suit, nous assumons les hypothéses suivantes

(H6) La température d’entrée des gaz est inférieur a la température de fonctionnement

de la pile, il y a donc pas de condensation de la vapeur d’eau.

(H7) La vapeur d’eau d’humidification dépend des flux des gaz controlés par la densité

de courant. '

Comme il a été précisé précédemment, pour réguler la température du stack, les
variables de commande (voir Eq. (6.11)) sont la masse d’eau qui circule dans le stack, la

masse d’eau qui passe dans ’échangeur de chaleur et la vapeur d’eau.

Considérons le systéme (6.9). Tout d’abord, on procéde par le feedback préliminaire

suivant

u; = ; + & (1 =1..3) (6.33)

14. fRe désigne la partie réelle de ’ensemble des valeurs propres de la matrice A.
15. Sp(A7) deésigne le spectre de la matrice A°.
16. La densité de courant est controlée par la charge électrique.
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ou les plages de fonctionnement de u;(i = 1...3) sont définies par (6.12).

Puis on pose
& =umm (1=1...3).

)

En vertu de (6.12), on a

w; € [0 ul™ —uM"). (6.34)

(2 (2

Le systéme (6.9) avec (6.33) devient

3
T=AT+ (u;+&)BT+D (6.35)
i=1
ou encore
) 3
T=(A+&B)T+Y BT+ D. (6.36)
i=1

Dans ce qui suit on utilisera A pour désigner la matrice définie par

3
A=A+ ZfiBi (6.37)
=1
alors . _ 3
T=AT+Y @BT+D. (6.38)
i=1

A peut étre donnée explicitement par

i g2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
g3 j4 g5 g6 0 0 0 0 0 0 0 0
0 gr g8 O 0 0 0 0 0 0 0 0
0 go 0 gio g1 O 0 0 0 0 0 0
0 0 0 gi2 gi3 gia O 0 0 0 0 0
A . 0 0 0 0 g15 916 0 g7 0 0 0 0
" o 0o 0o 0o 0o 0 gis gl O 0 0 0
0 0 0 0 0 g0 g1 g22 g3 O O 0O
0 0 0 0 0 0 0 ga4a g5 O 0 0
926 g27 O 0 0 0 0 928 g29 ¢g30 O 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 g31 g32 O
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 g33 g3
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Sous I'hypothése simplificatrice (voir (6.23)), les matrices dépendent de la puissance et le

systéme s’écrit
T=AQ T+ @B(QT + DQ) (6.39)

Pour réécrire (6.39) sous la forme classique (6.1), il est nécessaire d’effectuer un
changement de variables. Ce changement impose que Det '7(A(Q)) soit non nul.

La figure FIGURE 6.7 donne le tracé de A(Q) en fonction de la puissance Q. On
constate que celui-ci ne s’annule pour aucune valeur de Q dans la plage de fonctionnement

choisie.

x10%

-0.5 -9

|
s
T

-10.5 i
1000 1500

Déterminant(bar(A))

Il
@
T

I I I I I I I I I
0.2 0.4 0.6 0.8 1 12 14 16 18 2
Puissance x10°

FIGURE 6.7 — Tracé du déterminant de A(Q) en fonction de Q.

Alors, et par continuité, pour o; € R (i=1...3) suffisamment petits on a

3

i=1

Il est a noter que le feedback o; est introduit pour choisir le point de fonctionnement
donc la température de consigne.

Suite au feedback préliminaire o;, nous avons

o; € [0 wmer — g
U; € [—o; (UM —un) — oyl =1...3

17. On utilisera Det(A) pour désigner le déterminant de la matrice A.
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Le systéme (6.38) devient

3 3
=1

i=1

Le systéme (6.41) peut étre mis sous la forme bilinéaire. En effet,

3 3 -1
T :(AJFZUZ-BZ-) T+<A+ZO—ZB¢> D| +
=1 i=1

(6.42)

Soit z une nouvelle variable d’état définie par

3 -1
x=T+ (A +) aiBZ) D, (6.43)

i=1

alors

i=1 i=1 i=1 (6.44)
R 3 R -1
= A-O—ZUZBZ) v + > i |Bx— B (A—FZO’ZBZ) D
i=1 i=1 i=1
Finalement, le systéme (6.9) s’écrit sous la forme bilinéaire suivante
3
&= A7+ i; (B + 1) (6.45)
i=1
avec
3
AU = A —l— UiBz
2 (6.46)
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6.4.3 Choix du point de fonctionnement

Actuellement dans la litérature (voir par exemple [Oseen-Senda, 2006]), le controle
de la PaC est souvent limité par un simple processus de refroidissement par circulation
d’un fluide. Un fluide colporteur est utilisé pour étre circulé continuellement dans un
échangeur de chaleur jusqu’a refroidissement. Un bilan thermique global sur le stack
permet de dimensionner ce dernier. Il est a noter de par cette stratégie de refroidissement,
il est supposé que la température du stack est la méme dans chaque cellule. En d’autres
termes, le controle de la température de chaque cellule du stack, voir de chaque bloc de
cellule (électrodes, membrane, plaques) n’est pas assuré. Sachant que les surtensions dans
le stack sont affectées par les variations de températures. Il est dés lors souhaitable de

controler chaque partie du stack et en particulier la membrane.

L’objectif de ce travail est de développer un schéma de controle par rétroaction afin
de controler la température en chaque point du stack. La température de fonctionnement
imposée par la nature des réactions dans les cellules, est obtenue en faisant varier la
quantité d’eau traversant la PaC et ’échangeur en méme temps. Il convient de préciser

que 'humidité des gaz est aussi un parameétre de controle (FIGURE 6.8).

Le controle des températures est effectué autour du vecteur 7, le point de fonc-
tionnement. Des micro capteurs thermiques peuvent étre implantés dans les électrodes et

notamment dans la membrane pour mesurer les températures locales du stack.

En posant z = T'— T, et en utilisant ’équation (6.43), nous obtenons ’expression
du vecteur des températures de consigne souhaité pour le fonctionnement de la pile en

fonction des paramétres o; (i=1...3)
T.=—(A°)"'D (6.47)

Notons que ces valeurs peuvent étre mesurées par exemple a l'aide de sondes ther-
miques. L’objectif de la commande est de réguler la température du stack autour d’une
valeur de consigne en utilisant un systéme de refroidissement a eau. Ainsi, 'intérét d’in-
troduire les constantes o;(i = 1...3) est de faire varier le point de fonctionnement. Les
constantes o; pour lesquelles le vecteur T, est défini sont obtenues suite a la résolution du

systéme d’équations constitué de la partie droite de I’équation (6.43) égale & zéro soit

3
AT, +Y 0BT+ D=0 (6.48)

i=1
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Les valeurs des o; recherchées peuvent étre interprétées comme étant les quantités
d’eau et de vapeur d’eau nécessaires pour maintenir la température de la PaC autour du
point de fonctionnement désiré T..

Finalement, sl existe o; € R (i=1...3), pour lesquelles la condition de 1'équation
(6.47) est vérifiée, alors le vecteur des températures T, peut étre utilisé comme point de
fonctionnement autour duquel il serait intéressant de stabiliser la température de la pile

a combustible.

6.4.4 Controle du comportement thermique

Température Température
humidificateur ambiante
Eau refroidissement
—_— s
Pile & combustible — Temperature
— = cellule
Vapeur d'eau
Courant

FIGURE 6.8 — Schéma de controle.

Plusieurs objectifs de controle, dépendant des points de fonctionnement, peuvent
étre envisages.

Le premier concerne la régulation simultanée des cinq températures 15, T3, Ty, Ts et T§.
Il s’agit de commande de température d'une cellule compléte du stack. Un deuxiéme ob-
jectif peut étre celui de la régulation simultanée des températures Ty et Ti5. Le but est
de controler la température de ’eau dans le stack et dans I’échangeur. Il serait donc in-
téressant de controler les températures : Ts, T3, Ty, T, Ts. Ces températures représentent
une cellule du stack. Un autre objectif peut étre le controle de la température Ty de I’eau

dans le stack et la température T, de ’eau a la sortie de ’échangeur de chaleur.

6.4.4.1 Meéthodologies pour le controle

Dans ce sous paragraphe deux résultats sur les systémes bilinéaires sont présentés.

Ces résultats représentent une base sur laquelle s’appuie notre méthodologie de controle
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par rétroaction du comportement thermique de la pile.

Considérons le systeme bilinéaire suivant

2= Az + Zui(Biz +b;)

i=1

Le premier résultat, énoncé par la proposition suivante, traite de la stabilisation

locale.

Proposition 1 Si la paire (A, [b1...by]) est commandable alors le systéeme bilineaire ci-

dessus est stabilisable localement au voisinage de [’origine.

La démonstration est fondée sur la linéarisation et la relation entre la commandabilité et

la stabilisation par retour d’état. Elle sera omise.

Le deuxiéme résultat, donné par la proposition suivante, concerne la stabilisation

globale.

Proposition 2 /Gutman, 1981] Si il existe une matrice P définit positive telle que
(Bix +0)"Px =0 pour i=1.m =— ' (PA+ATP)r<0 (6.49)

alors

stabilise le systeme.

La premiére méthodologie pour le controle de I'aspect thermique de la pile est basée
sur la Proposition 1. Cependant, il convient de préciser que les matrices A, B; (i=1...3),

sont dépendantes du paramétre 6 désigné par (6.18). En fait, le systéme s’écrit

i= A(0)z + iui(Bi(ﬁ)z +bi(0)) (6.50)

Il s’agit donc de vérifier la condition de commandabilité de la paire (A(#), [b1(0)...b,(0)])

en présence du paramétre # ou encore du systéme, si 6 est exprimé en fonction de Q, de
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la paire (A(Q), [b1(Q)...bm(Q)])

= AQ) 2+ Z i; (Bi(Q)z + b;(Q)) (6.51)

6.4.4.2 Synthése de la loi de commande

I-Résultat local

En vue d’appliquer le résultat de la Proposition 1, on vérifie d’abord que la paire
(G, [b1 by b3]) est commandable.

Un raisonnement simple montre qu’on peut écrire les b; (i=1...3) sous la forme

suivante
bl = aqe; + (9€g + '3€1o
by = oauen + aser (6.52)
bg = (Qg€3 + arer

ou e;(i = 1...12), désignent la base euclidienne des vecteurs orthogonaux, a savoir
T T
er=(10 .. ,0),ea=(01 . . ., 0),. ., ep=(00 .. ., 1

Par ailleurs, des calculs directs montrent

p

G’el = g€ + [67:15)) + 10€10
Ges = aqier + aizes + aqzes + aqaeq + aiserg
Ges = agea + aures
Ges = aiges + argeq + agoes
Ges = ameq+ ames + agseg
Ges = €5+ aoseq + aoges
{ (6.53)
Ger = ouarer + aoses
Ges = auoes+ azoer + azies + azaeg + asser
Geg = agies + azsey + azgeio
Gewg = agreip + assen
Genn = aggerr + oern
6612 = (37€12

\

ou les «a; sont des constantes non nulles.
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En utilisant les expressions (6.52) et (6.53) on peut démontrer le résultat suivant

Proposition 3 Pour:=1...12 et j = 1...3, nous avons
G'b; € D

otu
D—Span*® {by, by, bz, G°b3, G¥b;, k= 1..4, i =1..3}.

Finalement, pour vérifier la commandabilité de la paire (G, [b; by b3]), il suffit d’étudier le

rang de la matrice

[bla b27 b37 Gbl) G2bla ngl> G4bla Gb?n G2b3a ng3> G4b3a G_Y5b3}

Finalement, nous avons la proposition suivante

Proposition 4 5i
Rang 19 [bl, bg, bg, Gbl, 6261, ngl, 6461, Gbg, G_ng, 6363, G4b3, 6563] =12

alors le systeme (6.50) est stabilizable.

6.4.5 Exemples numériques

Dans le cadre de cette thése, un programme (voir Algorithm 3) a été développé
sous Matlab pour calculer le gain stabilisant a partir des parameétres de la pile choisis par

['utilisateur.

Algorithm 3 Programme CommandeTemperature
Require: PARAM; \x* Introduire le fichier paramétres pile

1: Built Matrix A7 ;
Comput Sp(A7)\* Valeurs propres de A% ;
Comput M, \x M, est la Matrice de Commandabilité ;
if Det(M,.) # 0 then
G=ComputeGain ;\* G désigne le gain stabilisant

else
Print ("Systéme non stabilisable")
end if

18. On utilise Span pour désigner un espace vectoriel engendré par des vecteurs.
19. Rang indique le rang d’une matrice.
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L’exemple suivant, et en vue d’illustrer 'application du programme, présente les
résultats de controle de la température d’une pile d'une puissance de 20 KW et une
densité de courant de 0.3 A.cm ™2 opérant & une température ambiante de 25°C. Afin de
s’affranchir des problémes d’échauffement, la conductivité est assumée étre assez élevée
(de lordre de 1.6 W.m™'K™1).

Pour les grandeurs géométriques de la PaC, les valeurs considérées sont celles don-

nées dans |Gerbraux, 1996 (voir TABLE 6.5).

TABLE 6.5 — Paramétres de simulation.

Parameétre | Valeur | Paramétre | Valeur

he 0.13 cm | h,, 16 cm

hy 0.12 cm | Tyae 70°C

hy 18 ¢cm Tomb 50°C

L 18 I 1.5 Aem™?
T 82°C T, 78 C

Dans cet exemple numérique, la matrice de gain est donnée par

0 —0.05 0 2996 -59.82 2996 0 —-0.053 O O 0 O
M = 0 0 0 —0.05 0.1 —-0.05 0 0 0 000
0.03 —278.33 0.11 0 —3.13¢> 1.56¢> 0 —281.95 0.03 0 0 0

Les simulations montrent la convergence des températures vers la température de
référence. Il convient de préciser que les courbes données par FIGURE 6.9 désignent le
comportement de I’écart entre la température de la pile a un instant donné et celle de la

température de consigne.

Plaque Cathode
Cathode

T
e

Plaque Anode

i i i i . i i i i
0 100 200 300 400 500 0 100 200 300 400 500
Temps(s) Time(s)

(a) Variation de AT dans la plaque anode (b) Variation de AT dans le bloc cathode
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FIGURE 6.9 — Résultats des simulations pour une température de consigne de 78°C'.
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Afin d’illustrer 'efficacité de la commande par retour d’état proposée, le cas d’'une
pile de grande taille a été étudié. Il s’agit d’'une PEMFC qui opére dans les conditions

données par TABLE 6.6. Les résultats de simulation sont donnés par FIGURE 6.10.

TABLE 6.6 — Dimension de la PaC.

Parameétre | Valeur | Parameétre | Valeur

he 0.4 cm | A, 28 cm

hy 0.2 cm | Ty, 90°C'

hy, 30 Tomp 25°C'

L 30 I 1.5 Aem™2
T 82°C' T, 80°C'

Plaque Anode

T
e

i i i i i i i i
0 100 200 300 400 500 0 100 200 300 400 500
Time(s) Time(s)

(a) Variation de AT dans la plaque anode (b) Variation de AT dans I’anode

Plaque Cathode
Cathode i

0 100 200 300 400 500
Time(s) Temps(s)

(¢) Variation de AT dans le compartiment ca- (d) Variation de AT de la membrane
thode
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(e) Variation de AT des gaz (f) Variation de AT dans le systéme de refroi-

dissement

FIGURE 6.10 — Résultats des simulations pour une température de consigne de 80°C.

II-Résultat global

Parmi les stratégies pour la synthése d’une loi de commande pour les systémes bili-
néaires il y a celle fondée sur le résultat de Proposition 2. La loi de commande donnée par
(6.49) dépend de l'existante d'une matrice P. Cette derniére peut étre calculée, en utili-
sant un algorithme numérique |Polak et Mayne, 1973|, en fonction des valeurs numériques
des éléments de A, B;(i = 1...3) et b;(1 = 1...3).

Cette approche est tout a fait adaptée a la méthodologie, fondée sur le raisonnement
numérique, développé dans ce mémoire. Cependant, 1’algorithme est complexe et n’a pu

étre exploité dans le cadre de la thése.

La stratégie de commande globale adoptée dans ce travail, illustrée a travers un
exemple de la litérature, se décline en deux étapes. La premiére étape consiste a ramener
par action rétroactive la température dans un voisinage proche de consigne. Puis, et lors
de la deuxiéme étape, on synthétise une deuxiéme loi de commande par utilisation du

résultat local décrit dans le sous paragraphe précédent.

Considérons le cas de la pile dont les caractéristiques géométriques sont données

dans |Gerbraux, 1996|. Le modéle de comportement est donné par

i=A%0+ Y w(Bix+b) (6.54)

i=1
ou
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Il est a noter, et pour des raisons de simplicité, que la fonction « Round » de Mat-

lab a été systématiquement appliquée aux coefficients des matrices, des vecteurs et aux

différentes constantes.

Le spectre de A7 est donné par

Sp(A7) = {0,—-4,—-7,-700, -1, —6,—2, -85, —3 — 8, —3 + 8,15, 775} .

Tout d’abord, on réécrit le systéme (6.54) dans I’espace des vecteurs propres de A“.

Des calculs directs montrent que le systéme (6.54) s’écrit

i=AT 4+ w(Bix+0b)
i=1

ol
0o 0 0 0

0 -4 0 0

0 0 -7 0

0 0 0 -700

0o 0 0 0

do_ | 0 0 0o o0
0o 0 0 0

0o 0 0 0

0o 0 0 0

0o 0 0 0

0o 0 0 0

0o 0 0 0

00 0 0 0 0
0 0 990 0 —117 —47
0 0 —6385 0 48 —220
00 0 0 0 0
00 0 0 -254 -—189
B = |00 0 o -6 -2
00 0 0 -17 -13
00 0 0 867 645
00 0 0 0 0
o0 0 0 0 0
0 0 -85 0 —98 ~—108
00 0 0 53 0

oS O O O
o O O O o

o O O O o o o
O O O © O O

—-71
182
—1642

—171
—240

586
—45
—68
—299
—10

166

0 0 0 0 0
0 0 0 0 0
0 0 0 0 0
0 0 0 0 0
0 0 0 0 0
0 0 0 0 0
0 0 0 0 0

-8 0 0 0 0
0 -3 -8 0 0
0 8 -3 0 0
0 0 0 15 0
0O 0 0 0 775

—605 2237 0
—88 220 0
5795 —1158 0 4793
0 0 0
0 1 0
0 -1 0
19 71 0
7 26 0
—385 —1423 0
—575 —2128 0
738 -333 0
—98 0 2

69
—730

32
45

—111
44
66
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0 0 0O 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 —3192 —1417 0 -26 —4 —181 318 378 =726 3153 1303
0 0 0O 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0O 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
5 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
By = ;
0 0 0O 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 3606 0 131 192 1155 —2534 —2448 2611 —3192 —2805
0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
505 0 -2
—106 1010 0
—3132 0 0
0 0 0
—1358 0 0
4629 0 0
320 0 0
478 0 0
—944 2288 0
46 0 0
Dans ce qui suit, on pose
uz = Ty, a>0 (6.56)

et on utilisera X; et Xy pour désigner les vecteurs définis par
o _ T Z11
X1:<[L’1 o . . . [L’lo) et X2: B
T12
On considére V' la fonction de Lyapounov définie par

1 1/ e _ € _
V(z) = §||X1||§<0 + diln (5 ()\—chi + 9}\—125532) + 1) (6.57)
ou
1 1
|Xil3eo = —2% = > -t (6.58)
i=1 "

€ et d; sont des réels positifs qui seront choisis par la suite.

Nous avons
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VT =

I _
3 ZL10
A1o
£ ‘9@’11
"Ny ez, + 0ezd, + 1

£ ‘9@12
N 52 =2
L A2 exyy + 0z, + 1

On pose

(6.59)

~ ~—

Uy = —52<VV(ZZ'), Bl + l_)l
Uy = —52 <VV(ZZ’), BQ + 62

La dérivé de V' le long des trajectoires du systéme bouclé (6.55) et (6.59) est donné par
2
(6.60)

‘ ex2, + Oez? _ _
= —|| X1 +6 1 12__y V (%), B;z + b;)?
Viz) 12" + Vea1 2 + Oeap? + 1 2;<V (7), Bitt + bi)

nous avons
(6.61)

5 ex3, + 073, ' 5,

Yez? + 0exd, + 1
I1 vient alors que pour z telle que ||X1][? > &1, on a V(z) < 0. Reste a traiter le cas ot @

est telle que || X, < d;.
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Numeériquement, dans ce cas, les vecteurs de controle B,z + b; (i—1,2) sont donnés

par

T737x9 — 417719 + 505

99073 + 4377 — 1223 — 55879 — 464719 — 106
—638573 — 392777 — 9875 + 318079 + 3234119 — 3132
0

8T7 + 22x9 — 12719 — 1358

- 3T7 + 15x9 — 9719 — 1901

—2487x7 — 4675 + 712 — 107

—108177 — 2075 + 4629

—196579 + 1117219 + 320

95479 — 54271y + 478

—856x3 — 87%4 — 5Tz — 72979 — 268719 — 944
11527 4 225 + 46

et

0
—319279 — 141727 — g — 81719 + 315371, + 1010

sy
no
8
_'_
o
no
I
o 0o 0o o 0o o o o©

360373 + 30097s + 2288 — 327629 — 856X — 319271

Des calculs directs montrent que

551
A1 (@3, + €72, + 1)
—5ig — 729Tg — 268719 — 944]

‘9851 1
1152~ + 275 + 46) —
Ao (22, + €72, + 1)( o 8 )

(VV (%), Biz + b)) = Pi(X)) + 711 [—886513 — 87877

ATy
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et

€01 3153 _

T, BoT + by)) = Py(Xy) + 7 7 _
(VV(Z, BoT + by)) 5 (X2) + Zn Am(a:f%l+a§z%2+1)(3603x3+3009x7 o

(6.63)
6519
Ai2(e72, + €T3, + 1)

+2283)] + T12 [—3276T9 — 856T19 — 3192714]

20

ou P; (i—1,2) sont des polynomes tels que P;(0z10) 2.

Pour X; = Ox10, nous avons

_ - [—944 46
<VV(ZZ'), Bir + b1> == T11 + —91'12:|
L A A1z
(6.64)
_ - [2288 3192
(VV(Z), BoT + ba) = €6, Ty — —993119312}
| A A1z
Un raisonnement simple montre que la solution du systéme
(VV(z),BiZ + b)) =0
(6.65)
(VV(Z), By +by) =0
autre que (T11,Z12) = (0,0) est donnée par
Z11 = 0.035
. 37 (6.66)
2=
Il est & noter que pour @ suffisamment grand T, est proche de zéro.
Maintenant pour |X;| < d; ou d; suffisamment petit, les solutions du systéme
VV(Z), Bz + b)) =0
(VV(@), Bi7 +by) (6.67)
(VV(Z), Bo + by) =0

20. O~ désigne le vecteur nul de R" =0
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sont proches de Oz ou de la valeur particuliére de X5 donné par (6.66).

Finalement, la dérivé de V' le long des trajectoires peut étre rendue négative stricte-
ment a 'extérieur d’une boule centrée a l'origine et de rayon assez petit. Ce qui termine
la premiére étape de la stratégie.

La deuxiéme étape consiste a utiliser le résultat sur la stabilisation locale décrit
dans le paragraphe précédent. En utilisant le programme fondé sur l'algorithme donné
par Algorithm 3, on montre que la paire (A7, [by, b, b3]) est commandable et donc on peut
procéder a un placement de podles pour stabiliser localement le systéme.

Les courbes données par FIGURE 6.11 illustrent les résultats des simulations sur la

pile considérée et montrent la sabilisation.

0.025 T T T T 12

Plaque Anode Eau canal Cathode
Anode

0.02

0.015

0.01f

T
TT

0.005
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o
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-0.01

0
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2

~0.015 i i i i i i i
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thode
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0.03 T T T T 0.12
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FIGURE 6.11 — Résultats des simulations pour une température de consigne de 80°C.

6.5 Conclusion

Dans ce chapitre, une stratégie de stabilisation par retour d’état a été proposée
en vue de controler la température de la pile & combustible PEMFC. Les modéles de
controle du comportement thermique considérés sont sous forme bilinéaire. La stratégie
de controle se décline en deux étapes. Dans un premier temps, en utilisant une premiére
action rétroactive, il a été montré que les trajectoires du systéme tendent vers une boule
autour de l'origine. Puis, dans un deuxiéme temps, en vu que le systéeme est localement
stabilisable, on synthétise une loi linéaire qui assure la stabilisation locale. Les résultats
sont concluants et montrent la pertinence de la méthode pour le controle de la température
locale des PEMFC.
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Le transfert thermique & travers la pile & combustible a beaucoup été étudié d'un
point de vue théorique et expérimental. L’effort s’est particuliérement orienté sur la dé-
termination des champs des températures dans la cellule de la PAC et parfois dans les
canaux d’alimentation en réactifs.

Le travail présenté dans ce mémoire a porté d’une part, a la description du comporte-
ment thermique d’une pile & combustible et, d’autre part, au controéle de la température du
stack en vue d’homogénéiser la répartition du flux de chaleur qui traverse la PaC. Ce tra-
vail nous a permis d’étudier les transferts de chaleur couplés par convection et conduction
a travers un milieu hétérogene. Plus précisément de la modélisation thermique tridimen-
sionnelle d'une PaC du type PEMFC par une approche nodale sans couplage avec une
autre technique de discrétisation connue, les différences finies a titre d’exemple. Le sujet
que nous avons traité fait I’objet d’un nombre important de recherches en raison de ses
applications industrielles variées, notamment en ce qui concerne les questions d’intégra-

tion de la PEMFC dans I'application automobile.

La premiére partie de ce travail consistait a développer un modeéle de simulation
thermique de PEMFC. En particulier, il s’agissait d’étudier les transferts de chaleur cou-
plés par conduction et convection en régime non stationnaire. Pour ce faire, nous avons
proposé un modéle tridimensionnel qui se présente comme une application de ’approche
nodale sur tout le stack. Ce modéle prend aussi en considération les variations des tem-
pératures dans les canaux des gaz.

L’approche nodale adoptée pour la modélisation thermique de la PaC été généra-
lisée afin d’éviter le probléme de couplage entre de différents codes, pénalisant pour le
temps de simulation. En effet, grace a la notion de la conductance thermique équivalente
représentant le couplage conduction/convection et, la conductance fluidique décrivant le
mouvement des particules du fluide, nous étions en mesure de décrire le phénoméne ther-

mique de la pile & combustible sans utiliser les équations de Navier-Stockes couplées a
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I’équation de la chaleur. Cependant, nous nous sommes servis des corrélations sur les

écoulements dans les conduites pour définir les coefficients d’échanges.

Dans la deuxiéme partie de notre travail, nous avons utilisé le calcul paralléle pour
la simulation du modéle thermique de la PAC. La question posée a été comment peut-on
améliorer les performances des calculs de simulations et en particulier pour des problémes
de plus grande taille. Pour cela, trois différentes librairies du calcul paralléles ont été
utilisées.

L’étude des performances de ces trois librairies a montré leur convergence pour des
problémes nodaux. Un point trés positif réside dans la convergence de la méthode nodale.
En effet, la parallélisation de la méthode des différences finies montre que le temps de
simulation est plus important que celui obtenu avec I’approche nodale. Nous pouvons

donc conclure que 'approche nodale est mieux adapté aux problémes de parallélisation.

Une autre considération concerne le nombre d’itérations lors de la résolution par
I’approche nodale qui est plus faible par rapport au nombre d’itérations utilisé dans la ré-
solution par la méthode itérative des différences finies. De ce fait, ['utilisation de 'approche
nodale sur les grilles de calcul ou les communications entre les processus représentent une

partie considérable du temps de calcul global, pourrait étre trés avantageuse.

La troisieme partie de ce mémoire a concerné le controle de la température du stack
de la PaC. Le modéle de controle du comportement thermique considéré est sous forme

bilinéaire. Le probléme a été abordé en deux temps.

Il a été montré dans un premier temps, en utilisant une premiére action rétroactive,
que les trajectoires du systéme tendent vers une boule autour de I'origine. Puis, dans un

deuxiéme temps, la stabilisation locale a été assurée en synthétisant une loi linéaire.

En perspectives, il est important de signaler que l'approche nodale ne se limite
pas uniquement a décrire des problémes de la thermique. En effet, grace a la notion de
conductance, tout phénomeéne physique peut étre représenté a 1’échelle d’un réseau de
noeuds. Dans le cas de la pile PEMFC, les phénomeénes de transport de masse dans les
électrodes poreuses sont souvent décrit par les équations de Stefan-Maxwell. Ce type de
probléme est représenté par des équations aux dérivées partielles dont la résolution devient

compliqué a cause du probléeme de couplage.

Cependant, il est possible de transformer ’équation du bilan de masse en une équa-
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tion algébrique tout en introduisant des conductance de type hydrauliques. Comme nous
I’avons constaté avec le bilan thermique de la PaC, ce type d’écriture est plus adaptable

au calcul paralléle. C’est donc une des perspectives de cette thése.
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Annexe 1

1 Paramétres de la pile & combustible

Dans cet annexe, on donne les expressions et les grandeurs des différents paramétres

du modéle de controle du comportement thermique de la pile a combustible.

TABLE 1 — Surfaces d’échange entre nceuds.

neceud Expression des surfaces
neeud (O et nceud (2 Spe = 2(ee" + hg®) LgNee
nceud () et noeud (3) SHe = 2(eft + h3y) L5, Nea
neeud (7) et neeud Soir = 2(eet. + hd ) LS, Nee
neeud @ S = St
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Annexe 1

TABLE 2 — Expression des conductances d’une cellule de la pile.

Conductance Expression
G u 2ky H i, Wi, Ly, Nea
JH> 2k, + Hp, (e, + ep)
G¢ 2kaair hfz(ilrLgir NCC
6,air Qkp + Hair(egcibr + 61’)
. QkaeauhgguLgauNce
2,eau Qkp + Heau<€ggu + €p)
. QkaeauhgguLgauNce
6,cau Qkp + Heau<€ggu + €p)
o 2kyko iy Ly,
s (k‘p€a + kaep)Nca
; 2kakmhaL
3,4 kmeq + kaep
2k keohg L
G _—mrerra
4,5 kmea + kcep
G 2kckph1c)L22T
5,6 (kpe(l + ka6p>NCC
Psat MH
Goa Pa P, MH;O PG,
Psat Mai?”
Gv . c airGaiT’
, ¢ P. Mpus0o v
Gair MairCPair
GQ,HQ MThi2 P,
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1. Paramétres de la pile 4 combustible

TABLE 3 — Conductances du modéle de la pile.

Conductance Expression Valeur (W)
[} H.Sp, e [8.54e71, 1.10€3
92 Gae [4.07e™!, 4.40¢?]
g3 —(Gom, + Gaean + Gair + G32) [—1.06e7, —4.9¢%]
94 Gso [1.15e7!, 1.24€']
95 H.Spqe 9.96e*, 2.13¢7]
e HeSpqe [9.96e*, 2.13¢7]
g7 G2 [1.15e71, 1.24¢']
gs —(G32+ Gs.4) [—1.41e%, —9.35¢71]
99 Gsa [8.19¢7!, 1.39¢7]
g10 G4 [8.19¢71, 1.39¢3]
g11 —(G34+ Gyp) [—2.79¢%, —1.63¢°]
912 —(G34+ Gyp) [8.19¢71, 1.39¢3]
913 Gus [8.19¢71, 1.39¢3]
g (Gas + Gsg) [~1.39¢%, —8.19¢7]
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TABLE 4 — Conductances du modéle de pile (suite).

Conductance Expression Valeur (W)
g5 Gs6 [1.15e7,  1.54e?]
g6 H ir Spq.air [9.45¢3,  2.02¢Y]
917 H oir Spg air [9.45¢3,  2.02¢Y]
918 Gs6 [1.15e74,  1.54e7?]
919 G6.qir [le7,  9e7!]
920 ~(Géair + Gocau + G§ gir + Gis6) [—1.01e®, —4.72¢3]
921 G cau [4.07e™t,  4.40€?]
922 H.Sp, . [8.54e™1,  1.1€7]
923 H.Sp, . [8.54e™!,  1.1€7]
924 —022 [—1.1e*, —8.5de™!]
925 —022 [—1.1e3, —8.5de™!]
926 922 [8.54e™1,  1.1€%
927 —HSe ec [6.79e74,  2.73¢%]
gos —H.Se cc 52577, 4.20]
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1. Paramétres de la pile 4 combustible

TABLE 5 — Volumes des nceuds.

nceud Expression du volume

neeud(®) Vea=he'e."L.Ne,

neeud @ Vo = (e + €58, Ly — Neale, 158, L)
noeud(®) Vi, = h,eq, L.Ne,

nceud (@) V, = e hoL

noeud (5) Vi = emhm L

noeud (6) V.=e.h.L

neeud (7) Vair = hggp€oi L. Nee

neeud(®) Vig = (ep + €57, ) Lhy — Nea(egy, b, L)
nceud (9) Vee=he'e"L.N,,

neeud Veonde = 2NeS* L, he
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TABLE 6 — Capacités thermiques des nceuds.

neceud Expression des capacités
noeud (1) C2. = pecp VY
noeud (2) Crq = PpCPpVoq
nceud 3) Cu, = pu,cpu, Vi,
nceud (@) Co = pacp.V,
nceud (5) Cim = pmCPmVm
nceud (6) Ce = pecpcVe
noeud (7) Cair = PairCPair Vair
nocud Crq = PpCDPpVoq
noeud (9) CS o = PeCD VY
nocud Cio = pecpeVe‘”"d
ech __ cond
noeud @ Ceau - pecpe‘/e
nceud @ Cp = pecpe\/ew"d
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Annexe 2

1 Approche modale

Dans cet annexe, la méthode modale utilisée pour le calcul du correcteur par retour

d’état est adressée.

La méthode modale repose sur le concept de placement de structure propre (valeurs
propres et vecteurs propres). L’idée de base est de placer les valeurs propres du systéme, en
garantissant, par 'intermédiaire du choix des vecteurs propres, certaines caractéristiques

physiques telles que le découplage, la non interactivité, etc.

Prenons le systéme linéaire invariant décrit par son équation d’état
t=Az(t)+ BU(t) (1)

ou u(t) est le vecteur de commande.

On supposera que le systéme est commandé par un retour statique de sorties, ¢’est a dire

un retour de la forme u = —K y. Nous aurons alors en boucle fermé
t=(A—-BK)x(t)+ B (2)

On voit qu’on modifie la matrice A en A — B K. La commande par retour d’état affecte
donc la dynamique du systéme, qui dépend maintenant des valeur propres de A — B K.
Dans le cas mono-variable ou le vecteur commande est de dimension égale a 1, le choix
des valeurs propres suffit pour le calcul de la matrice de gain K. Ce n’est pas pas le cas

des systémes a plusieurs entrées.

En effet, dans le cas d’un systéme a plusieurs commandes (dim(u)>1), le choix des valeurs
propres ne suffit pas a fixer la matrice K, il faut de plus s’intéresser aux vecteurs propres
de A — BK.
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Prenons I’équation liant chaque vecteur propre a sa valeur propre

ou v; sont respectivement les valeurs propres et vecteurs propres de la matrice A.
Les inconnus de cette équation sont K et v;. Posons w; = K v;. L’équation (3) se réécrit

de la facon suivante

La matrice K est obtenue par la résolution de I'équation (4).
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