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“Multiscale modeling of Solid Oxide Fuel Cell stack”

W jaki sposob przyblizytby Pan zagadnienie ogniw paliwowych osobie nie-
zwiazanej z dziedzina?

Najwiekszym obecnie wyzwaniem w dziedzinie produkcji energii jest
osiagniecie generacji neutralnej dla Srodowiska naturalnego oraz wysokiej sprawnosci. Ogniwa
paliwowe sa urzadzeniami taczacymi obie te cechy. Koncepcyjnie sa podobne do baterii lito-
wo-jonowych czy akumulatoréw otowiowych. Jednak, w przeciwienstwie do klasycznych ogniw
galwanicznych, nalezy do nich dostarcza¢ paliwo. Sama zasada dziatania ogniwa paliwowego
jest prosta: dostarczane w sposéb ciagty paliwo jest utleniane elektrochemicznie, wskutek czego
powstaje réznica potencjatéw, czyli napiecie. Produktami ubocznymi procesu (przy uzyciu czyste-
go wodoru) sa tylko woda oraz ciepto.

Jakie sg zalety tego rozwiazania w stosunku do szeroko dostepnych zrédet energii?

Przede wszystkim sa to urzadzenia produkujace mniej zanieczyszczer. Pomimo tego, ze wodor
na skale przemystowa produkuje sie gtéwnie w procesie reformingu weglowodoréw, co prowadzi
do powstania pewnych ilosci CO i CO,, iloé¢ wytwarzanych przy produkcji ogniw paliwowych
zwiazkow szkodliwych dla ludzi i Srodowiska liczona na jednostke wyprodukowanej energii
jest nizsza. To dzieki wyzszej sprawnosci ogniw niz konwencjonalnych metod produkc;ji energii.
Jest ona zwigzana z ograniczeniem do minimum fancucha przemian energetycznych: energia
chemiczna zawarta w paliwie jest przeksztatcana bezposrednio w energie elektryczna. Ogniwa
paliwowe typu SOFC zachowuja duza sprawnos¢ w generatorach energii kazdej skali, od matych
uktadéw do zasilania gospodarstw domowych (ok. 50%) po duze elektrownie kombinowane
z turbinami gazowymi i parowymi (ok. 70%). W przypadku elektrowni weglowych ta sprawnos¢
wynosi ok. 40%. Ponadto, ogniwa paliwowe umozliwiaja wykorzystanie odnawialnych Zrédet
energii do czystej produkcji wodoru (na przyktad za pomoca elektrolizy), a w ten sposéb
wyeliminowania niestabilnosci dostaw. Woddér moze stuzy¢ jako ,magazyn energii”, natomiast
ogniwo paliwowe jako urzadzenie pozwalajace w zaleznosci od aktualnych potrzeb przeksztatcac
energie chemiczng wodoru w energie elektryczna i ewentualnie ciepto. Dodatkowo, poniewaz
produkcja wodoru moze odbywac sie lokalnie, ogniwa paliwowe moga stuzy¢ do rozproszonej
generacji energii elektrycznej, na przyktad w miejscach trudno dostepnych.

Na czym polega innowacyjnos¢ analizowanych w Pana zespole ogniw SOFC typu EAST?

Ogniwa paliwowe dziela sie na wiele typéw. Jednym z nich jest wysokotemperaturowe ogniwo
paliwowe z elektrolitem statym, nazywane w skrécie SOFC (z ang. solid oxide fuel cell). Jest to
typ ogniwa paliwowego, ktéry najczesciej jest przywotywany jako podstawa duzych systemow
energetycznych. Ogniwa paliwowe typu SOFC charakteryzuja sie niska gestoscia mocy. Dlatego
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tez pojedyncze jednostki taczy sie w tak zwane stosy, ktére pozwalaja generowa¢ duze moce. taczenie ogniw w stosy
zwiazane jest z r6znymi problemami natury technicznej. Na przyktad wyzwaniem jest spiekanie elektrod o duzej powierzchni
czy uszczelnianie stoséw. Podczas przygotowywania pracy doktorskiej miatem przyjemnos¢ pracowaé przy dziataniach
zwiazanych z realizacjg grantu Pana dr. hab. inz. Grzegorza Brusa ,Opracowanie nowego typu stosu ogniw paliwowych na
potrzeby polskiego sektora energetycznego”, finansowanego przez Fundacje na rzecz Nauki Polskiej. Celem projektu jest
opracowanie tak zwanego stosu typu EAST (z ang. Easy-to-Assemble Stack Type). W poréwnaniu do klasycznych konstrukcji
stosow ogniw paliwowych typu SOFC, stos EAST pozwala na tatwe uszczelnianie oraz projektowanie mikrostruktury na
potrzeby konkretnego miejsca w stosie.

Modelowanie ogniw w multiskali wymagafo duzej ilosci obliczer. W jaki sposob wykorzystat Pan w ich zakresie zasoby Cyfronetu?

Podczas swojej pracy przygotowywatem autorskie kody obliczeniowe w jezykach C++ i Python, pozwalajace symulowac
zachowanie sie pojedynczych ogniw paliwowych oraz stoséow metodami powiazanymi z tymi znanymi z obliczeniowej
mechaniki ptynéw. Symulacje komputerowe sa grupa tanich metod pozwalajacych znajdowac stabe punkty i proponowac
ulepszenia w kazdej skali, od kwantowo-chemicznych symulacji wiasnosci materiatéw po symulacje duzych uktadéw
bazujacych na ogniwach paliwowych typu SOFC. Najbardziej obciazajacym obliczeniowo problemem bylo budowanie
i rozwiazywanie uktadéw réwnan z ogromnymi macierzami rzadkimi. Rozwigzania takich probleméw wymagaja poteznych
zasobow obliczeniowych i bez nowoczesnych superkomputeréw, takich jak Prometheus, nie bytoby to mozliwe.

Jak ocenia Pan realnos¢ szerszego wykorzystania ogniw paliwowych SOFC w gospodarce?

Uwazam, ze ogniwa paliwowe pozwola wytwarzac energie w sposob wysokosprawny i bardziej neutralny dla srodowiska, niz
obecnie. Dodatkowo mysle, ze pomoga rozwiazac problem zwiazany z magazynowaniem energii. Obecnie wiekszos¢ energii
elektrycznej jest wytwarzana wskutek zapotrzebowania, natomiast ogniwa paliwowe w potaczeniu z odnawialnymi Zrédtami
energii pozwalaja magazynowac energie w wodorze i wykorzystywac ja w razie potrzeby. Nie jest to piesn przysztosci
— wiele firm sprzedaje ogniwa paliwowe typu SOFC na potrzeby domowej produkcji energii. Jednak wciaz jest wiele
probleméw stojacych na przeszkodzie do szerokiej ] )
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