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FEMFC 최적설계를 위한 촉매층모델과

기체확산층 특성해석
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and Gas Diffusion Layer Model

for FEMFC optimal design
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Abstract

Proton Exchange Membrane Fuel Cell (FEMFC) is a strong candidate for future automobile and power

generation because of its high power density, low emission and low operation temperature. The major concerns

of the gas diffusion layer (GDL) inside a FEMFC is water management. The GDL is typically comprised of carbon for

electrical conductivity and PTFE for Hydrophobicity. In this simulation, GDL flooding was investigated using a simplified

approach method of an established equation models(Fick' Law, Darcy, Law, Stefan-Maxwell diffusion). The performance

of GDL was shown using result of the inner heat, water density and oxygen density of the cell using model equations.

The catalyst layer mode in FEMFC showed results of effectiveness factor, Butler-volmer and hydrogen flux density. These

results are interesting because the influence of several factors has been shown and the information will be helpful for fuel

cell design.

요 약

고분자 막 연료전지는 높은 전력밀도, 낮은 배출 및 낮은 동작온도 때문에 미래 자동차 및 전력생산의 강력한 보

류이다. FEMFC 내부의 기체확산층(GDL)의 중요한 관심은 물의 조절이다. GDL은 소수성 PTFE와 전기전도성을

위해서 탄소로 보통 구성되어 있다. 이 시뮬레이션에서 GDL 흐름은 확립된 방정식 모델의 단순화된 접근법으로 조

사되었다. GDL의 성능은 모델 방정식을 이용하여 전지의 내부열, 수증기 밀도 와 산소밀도의 결과를 보였다.

FEMFC 촉매층 모델은 유효인자, Butler-volmer 와 수소유동 밀도의 결과를 나타냈다. 이 결과들은 몇 가지 요소들

과 함께 영향의 차이는 흥미 가지게 되며 정보는 연료전지를 설계하는데 도움을 줄 것이다.
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Ⅰ. 서론

고분자 전해질 막 연료전지(Polymer electrolyte

membrane fuel cell, FEMFC) 는 가장 보편적인

형태의 연료전지이면 수소를 연료로 사용하고 있

다. PEMFC는 또한 수소로부터 에탄올 및 생체물

질에서 추출된 연료에 이르기까지 많은 다른 연

료들을 사용할 수 있다. 이러한 연료들은 연료전

지에 직접 주입하거나 혹은 재생기로 보낸 다음

순수한 수소를 추출하여 연료전지로 공급하기도

하며, 또한 운전온도는 100℃이하로 운전된다.

FEMFC 연구는 1960년대초 Thomas Grubb와

Leonard Niedrach에 의해 General Electric(GE)에

서 PEMFC 기술을 발명을 시작으로 많은 연구자

들에 의해 지금까지 연구되고 있으며 가정용전원,

휴대용전원 및 자동차 등에 많이 응용되고 있

다.[1-5]. FEMFC의 대표적인 장점은 배터리보다

에너지밀도가 높고, 급속충전이 가능하며, 잠재적

인 유해배기가스 배출가능성이 없고 고효율특성

을 지니고 있다[6-7]. 주요단점으로는 낮은 운전

효율(40-45％)과 백금촉매사용으로 높은 코스트

특성을 가지고 있다. 과거 10년 동안 많은 관심

속에 FEMFC에 사용되는 백금을 효과적으로 양

을 줄이는 연구는 많은 성과를 이루고 있다[8]. 최

근에는 탄소종이 및 탄소천 위에 직접 카본나노

튜브를 성장시키고, 카본나노튜브에 백금촉매를

흡착시키는 연구가 많이 이루어지고 있다[9-11].

FEMFC는 양자교환막, 촉매층, 기체확산층, 유

동장판, 개스킷 및 말단판으로 구성되어있으며,

실제의 연료전지 층은 PEM, 기체확산 및 촉매층

들이다. 기체확산층은 촉매층과 쌍극판 사이에 위

치한다. 촉매, 기체확산, 그리고 막 층들(막 전극

조립(membrane electrode assembly, MEA)은 흐

름장판들 사이에 끼워져 있다. 기체 확산층(gas

diffusion layer, GDL)들은 MEA의 가장 바깥에

있는 층들이다. 이층들은 전극들과 쌍극판들 사이

에 전기적인 접촉을 제공하며 반응물들을 측매층

에 분산시켜주는 역할을 한다. 촉매층들은 연료전

지에서 가장 얇은 층(5∼30(㎛))이지만 다중상, 공

극도, 그리고 전기화학적 반응들로 인하여 가장복

잡한 부분이며, 수소를 양자와 전자들로 분리시키

는 데에 효율적인 저비용 촉매를 개발해야 되는

문제점을 가지고 있다. 여러 연구자들에 의해서

FEMFC 구조의 다양한 모델을 설계하고, 시뮬레

이션을 통하여 성능을 검증하는 연구가 많이 이

루어지고 있다[12]-[15].

본 연구에서는 최적의 연료전지 설계를 위하여

기체확산층과 촉매층의 모델링을 통해서 성능을

미리검증 함으로써 최상의 성능을 낼 수 있는 연

료전지를 개발하는 것이 목적이다.

Ⅱ. 모델종류 및 구성

2.1 기체 확산층 모델의 개발

기체 확산층은 다공성의 전기전도성 물질로 만

들었다. 확산매체는 흔히 기체 확산층과 미세공극

층의 결합구조로 이루어졌다. GDL은 물의 처리와

전기적 물성들을 향상시키기 위한 카본 블랙과

불화고분자로 처리할 수 있다. 이러한 형태의 물

질들은 반응물 기체가 막/전극조립체로 효과적으

로 확산되는 것을 도와준다. 이 구조에 따라 기체

확산 물질들의 두께는 0.0017㎝∼0.04㎝범위로 설

정하며 밀도범위는 0.21g/㎤∼0.73g/㎤이고 공극도

는 70%∼80%범위로 설정한다. GDL 재질은 대부

분 카본천과 카본종이로 사용한다. GDL은 적절한

양의 물이 막/전극 조립체와 접촉하도록 하여 줌

으로써 막이 가습화된 상태로 유지하여 주기 때

문에 PEMFC에서 물의 운용을 도와준다. 또 액체

물이 양극으로부터 이탈하는 것을 향상시킴으로

써 넘침 방지를 도와주는 역할을 한다. 이 층은

탄소종이의 공극들이 물로 막히지 않도록 하기

위해 대개 방습처리되어 있다.

FEMFC에서 기체확산층은 전기전도도, 양자 교

환막에 대한 기계적지지, 촉매가 부착될 수 있는

다공성 매체, 촉매층으로의 반응물의 접근 및 촉

매층으로부터의 생성물의 제거역할 등의 기능을

제공한다. 기체확산층의 대부분의 처리방법들은

연료전지에서의 넘침을 피하기 위하여 확산매체

가 혐수성으로 되도록 하여 주는 데에 이용된다.

음극이나 양극 확산매체, 이 매체들 모두는

PTFE로 처리될 수 있다. 확산재질은 5%∼30%의

PTFE 용액에 합침된 다음 건조와 소결공정을 거

친다. 촉매층과 계면은 코팅이나 미세공극층으로

접합시켜 보다 나은 전기적 접촉과 촉매층과의

물의 효율적인 유출입이 가능하도록 하여준다. 이

층은 PTFE 결합체와 혼합된 탄소, 혹은 흑연입

자들로 구성된다. 공극은 0.1∼0.5㎛이며 따라서

탄소섬유종이의 공극 크기보다 훨씬 더 작다. 본

연구의 FEMFC 모델의 구성도를 그림 1에서 나

타내고 있다. 시뮬레이션에 사용된 기체확산 변수

들은 아래 표 1에 나타내었다.
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Fig.1. FEMFC configuration

그림 1. FEMFC 구성

Table 1. Gaseous diffusion parameters

표 1 기체확산 변수들

variable

Overall liquid flux flux(NL)

Overall film flux(NW)

Meteorological flux flux(NG,j)

Gaseous component pressure(PG,j)

Liquid pressure(PL)

Electron phase current density(i1)

Electron potential potential(Φ1)

Temperature(T)

Total gas pressure(pG)

Liquid saturation(s)

기체 확산층은 우수한 양자 전도체여야 하고 화학적으

로 안정해야 하며 연료전지 스텍의 온도와 압축력을 견

딜수있어야한다. 널리이용되는방법들가운데일부는

공극을 통한 기체 및 유체의 모델링이나 다공성 매체와

기체/유체의 상호 작용에 대한 모델링을 포함한다.

본 연구에서는 GDL의 모델링에 사용되는 방법들은

Fick의 법칙, Darcy의 법칙, 그리고 물질이동에 대한

Stefan-Maxwell 확산을 포함하였다. 전하이동에는

Ohm의 법칙이널리 사용되며시스템에대한에너지수

지를 세워서 보다 정확한 유량, 유속, 그리고 다공성 매

체층을통한압력강하를얻을수있다. 기체의경우 Fick

확산이나 Stefan-Maxwell 식을 이용하여 확산공정을

나타낼 수 있었다. 확산 및 전달에 대한 Fick 방정식을

다음 식(1)과 같다.

∇ ∇   (1)

위에서는기상의유속이며 는산소의확산계수이

다.

증기이동 모델을 얻으려면 물의 증기상에 대류가 포함

되어야 한다.

∇ ∇





exp

 




 (2)

는 수증기의 확산계수이며 은 정규인자이다.

기체와 물의 유속은 작으므로 물과 기체로부터의 열전

달은 무시할 수 있다고 가정한다. 따라서

∇ ∇



exp

 




 (3)

윗식에서 는 열 전도도, 는 물의 밀도, 그리고 L은

잠열이다.

액체가 없는 경우에는 에 기인하는 모든 항들은 무시

한다. 기상에서 대류가 일어난다면 유속은 Darcy의 법

칙에 의하여 지배된다.




∇ (4)

위식에서 는 GDL의 기체로의 투과도이며 는 기체

의 점도이다. 물은 기체에 대한 가용 공극공간을 차지할

것이므로 투과도 는 에 따라 좌우된다.

액체가 없으면 대류가 존재하지 않는 일정한 플럭스의

경우에는 단순한 Fick 전달이 되며 압력은 일정하다. 양

극촉매층계면에서는플럭스가일정하다고가정한다. 따

라서 기체 확산층으로부터의 산소 흐름은 식(5)와 같다.







  (5)

수증기와 온도 플럭스는 다음 식(6)과 같이 나타내어진

다.




 




 

(6)

하나의내부층변수를도입하여 x=0에서의불연속성을

감안하여 준다.

 


     (7)

위식에서  는 내부온도이다.

  (8)

2.2 촉매층 모델링

본 연구의 촉매층에 대한 모델링은 다공성 촉매에 대

한 식들을 이용하여 FEMFC의 음극과 양극층에 대한
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결과를 구하였다. 유효인자(effectivity factor)에 대한

전류밀도, 활성화손실에대한전류밀도, 전압에대한전

류밀도와 수소 유동 밀도에 대한 전류밀도의 성능특성

을 확인하였다.

다공성촉매에대한모델을이용하여다음과같이식을

해석가능하다. 활성화 손실은 Butler-Volmer 식을 이용

하여 식(9)와 식(10)으로 계산가능하다.

음극의 경우

∇ 

 













exp







(9)

양극의 경우

∇ 

 


















(10)

오옴 손실은 Ohm의 법칙을 이용하여 식 (11)으로 해석

가능하다.

 × (11)

물질전달은 다음 식 (12)와 같이 구할 수 있다.

 ××∈
  (12)

Nernst 전압은 다음 식(13)과 같은 수식을 이용하여 구

할 수 있다.

 














(13)

음극에서의 수소 산화반응 속도는 다음 식(14)를 가지

고 구할 수 있다.

∇     

∇



 

 













  exp


 



(14)

액상물양극촉매반응은다음식(15)와같이사용할수

있다.

∇ 




 


















(15)

위의 식에서유효인자는다음식 (16)과같이유도할수

있다.





coth (16)

Thiele 모듈러스는 다음 식(17)과 같이 쓸 수 있다.

  








′
(17)

Thiele 모듈러스의 동특성 부분은 다음 식(18)과 같이

유도된다.

′ 










  (18)

Table 2. Chongmaecheung parameter

표 2. 촉매층 파라미터

Parameter Value

current density

Electrode characteristic area

Liquid form moisture content

Amplification constant

Material transfer constant

Limiting current density

Constant wound resistance

Anode propagation coefficient

Cathode transfer coefficient

Degree of saturation

Air pressure

Hydrogen pressure

Total barometric pressure

Diameter of cathode and anode

Hydrogen transmission of aggregate

Oxygen Penetration in the Assembly

Temperature

1∼1.25 (A/㎠)

10,000

-228,170 (J/mol)

0.085

1.1

1.5 (A/㎠)

0.025 (Ω-㎠)

0.9

1

0.6e-12

1 (atm)

1 (atm)

1 (atm)

115 e-5

2.5 e-11

1.55 e-11

348.15K

Ⅲ. 실험결과

본 연구의 기체확산층 모델로 사용된 식은 기체의

경우 Fick 확산이나 Stefan-Maxwell, 액체가없을경우

에 기상에서 대류가 일어났을 경우에 유속을 Darcy의

법칙을 이용하여 해석하였다. 액체가 없을 경우 대류가

존재하지 않는 일정한 플럭스의 경우에는 Fick 전달인

경우 압력은 일정한 답을 얻을 수 있었다. 양극 촉매층

계면에서는 플럭스가 일정하다고 했을 때 기체 확산층

으로 부터 산소 흐름을 구할 수 있었다. 또 수증기와온

도플럭스를구하였다. 본 시뮬레이션에서기체확산층의

모델은 그림 2에서 내부층 온도 특성을 3차원 그래프를

통해서온도의정도를명확하게특성을해석함으로써내

부온도를이해하는데도움이될것이다. 그림 3에서는산

소농도의 레벨특성을 해석한 결과로서 바닥, 위쪽, 왼쪽,
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오른쪽경계에대한경계조건을적용하였으며, 2차 유한

차분을 이용하여 내부 영역의 계산을 감안하여 수행하

였다. 그림 4에서는수증기농도도산소농도와마찬가지로

사방경계조건을설정하여 2차유한차분을이용한내부영

역을계산하여서계산식을유도하였으며, 또매 100회반

복 시 마다 수렴상태를 기록하여 그래프를 작성하였다.

그리고그림 5에서는 수증기포화도수준곡선을구할수

있었다. GDL의모델링에서는 Fick의법칙, Darcy의법칙,

그리고물질이동에대한 Stefan-Maxwell 확산을 이용하

였으며, 전하이동에는Ohm법칙이널리사용되며이결과

들을통해서GDL 영역을이해하는데많은참고자료로삼

을 수 있을 것으로 생각된다.

촉매층의 모델링은 다른 연료전지층을 결합하는 특성

을 가지기 때문에 상당히 복잡한 문제이다. 그래서 촉

매층 모델에 포함되어야 할 필요가 있는 중요한 요소

중에 다공성 GDL과 고분자 층사이의 접촉을 감안하여

주는 요인과 물질, 에너지, 그리고 전하 수지를 포함하

는 것이 중요하다. 또 촉매 집합체들이 GDL을 따라 어

떻게 분포되어 있는가를 확인하는 것이 중요한 문제이

다. 촉매층 모델링에서 반응식들은 가장 중요한 요소

중의 하나이다. 그림 6에서는 수소와 산소의 전지전류

의 함수로 나타낸 유효인자를 해석한 것으로서 실선으

로 표시된 결과는 산소결과, 점선으로 보시된 결과는

수소특성 결과이다. 그림 7에서는 활성화 손실을

Butler-Volmer식을 이용하여 추정한 것으로 전류밀도

와 전위관계를 구한 결과이다. 그림 8에서 전지전류에

대한 전압의 극성화 곡선을 해석하여 해석한 결과이다.

그림 9는 수소의 플럭스 밀도를 나타낸 결과이다. 본

다공성 촉매에서는 FEMFC의 음극과 양극에 대한 모

델 식들을 이용하였다. 따라서 이 모델의 수식을 이용

한 해석에서 효율적으로 수행함으로서 촉매층을 이해

하는데 만족한 결과를 얻을 수 있었다.

Fig.2. FEMFC configuration

그림2. FEMFC 구성

Fig.3. Level characteristics of oxygen concentration

그림 3. 산소농도의 레벨특성

Fig.4. Level characteristics of steam vapour concentration

그림 4. 수증기농도의 레벨특성

Fig.5. Pohwado curve

그림 5. 수증기 포화도의 수준곡선
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Fig.6. Effective factor

그림 6. 전지전류의 함수로 나타낸 유효인자

Fig.7. Butler activation loss

그림 7. Butler-Volmer 활성화 손실

Fig.8. Polarizing curve

그림 8. 극성화곡선

Fig 9. Flux density of hydrogen

그림 9. 수소의 플럭스 밀도

Ⅳ. 결론

본연구에서는기체확산층과촉매층모델의관계식을

이용하여 특성을 해석하였다. 촉매층과 기체확산층은

FEMFC의 고효율특성을 나타내는데 중요한 역할을 하

는 곳이다. 기체 확산층모델에서 다공성 매체의 모델링,

다공 매체 내에서의 전달모드특성 해석하는데 많은 정

보를 제공하였다. 촉매층 모델링을 통해서 복잡한 특성

을 간단한 모델로 해석을 효율적으로 수행 가능하였다.

따라서본시뮬레이션결과를통해서고성능 FEMFC를

설계하고 개발하는데 많은 정보를 제공 가능할 것으로

기대된다.
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