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摘  要：为了提高质子交换膜燃料电池（PEMFC）水管理，本文借助多相流格子 Boltzmann 模型（LBM）模拟分

析了 PEMFC 碳纸气体扩散层（GDL）内的气液两相输运过程，主要研究了 GDL 疏水性对气液两相流的影响。结

果表明：液态水流路径不仅受到 GDL 结构形态的影响，而且受到材料疏水性影响。液态水在疏水性弱的 GDL 中

不仅容易沁入，而且容易在孔隙中达到饱和；相反，在疏水性较强的 GDL 中，液态水很难突破沁入小尺寸孔隙，

而从孔径较大的孔隙流通，从而形成毛细力主导的指进流动。 
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Liquid-Gas Flow in Carbon-Paper Gas Diffusion Layer of Proton 
Exchange Membrane Fuel Cell: A Lattice Boltzmann Simulation Study 
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Abstract: To improve the water management of proton exchange membrane fuel cell (PEMFC), the two-phase (liquid 
water and air) transport in the carbon-paper gas diffusion layer (GDL) of PEMFC was simulated and analyzed by using the 
pseudopotential multiphase lattice Boltzmann model (LBM), which mainly focused on the effects of GDL hydrophobicity 
on the two-phase transport. The results encompass: for a GDL of lower hydrophobicity, liquid water is easier to seep into 
the pore space, and thus reach a higher liquid saturation level in the GDL; while for a GDL of higher hydrophobicity, the 
liquid water can hardly enter the pores of smaller size, but flows along the pathways connecting the pores of relatively 
larger size, leading to the formation of a capillary-fingering flow. 
Key words: proton exchange membrane fuel cell; pseudopotential multiphase lattice Boltzmann model; two-phase 

transport; carbon-paper gas diffusion layer; hydrophobicity 

0  前  言 

质子交换膜燃料电池（proton exchange membrane 

fuel cell, PEMFC）内气液两相输运对电池性能和使

用寿命具有重要影响，一个突出的问题就是液态水

过多积累形成“水淹”，导致催化剂层（catalyst layer, 

CL）内活性反应点被液态水覆盖、反应物传输路径

被液态水阻塞，继而造成燃料电池性能下降、气流

流阻增大（泵功增加），同时还可能会造成电池催化

层因燃料饥饿（fuel starvation）而致碳腐蚀，加速

膜电极组合（membrane electrode assembly, MEA）

的老化，给燃料电池的寿命带来灾难性影响。 

燃料电池碳纸气体扩散层（gas diffusion layer, 

GDL）内的气液两相输运过程很难通过实验的手段

来观测到，数值模拟可以可视化 GDL 内部两相输运

行为[1-2]。近年来，不少学者用 VOF 方法[3-4]或 VOF
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与 level-set 结合的方法[5]研究 PEMFC 流道气液两相

流动，但均难以获得较为满意的结果，其主要原因

是 GDL 内部微结构十分复杂且孔隙的几何尺寸较

小，其内部气液两相流为毛细力主导（毛细数 Ca

在 10−6 量级）的流动[6]；VOF 数值方法难以处理复

杂的多孔介质流动区域边界。具有介观动力学特征

的格子 Boltzmann 方法可以方便地引入分子间相互作

用力，自动捕捉相界面。近些年来已有大量关于 GDL

内部气液两相输运过程的格子 Boltzmann 方法研究。

如：HAO 等[7]研究了 GDL 材料润湿性对液态水输

运的影响，发现在相同的毛细数下，强疏水性 GDL

内的液态水为毛细流动（capillary flow），而接近中

性的 GDL 内液态水展现出稳定流动的特性（stable 

displacement）；ZHOU 等[8]研究了重力、材料润湿性

以及凝结对液态水输运的影响；MOLAEIMANESH

等[9]研究了 GDL 材料润湿性在不同方向上的分布对

液态水的流动影响，另外，还发现加强 GDL 疏水性

有利于排水，但是当疏水性超过一定程度时，对排

水的效果不是很明显；CHEN 等[10]研究了 GDL 润湿

特性对液态水的流动的影响，包括 PTFE 含量与分

布对液态水的分布影响；PARK 等[11]模拟了液滴流

入多孔 GDL 的过程。 

格子 Boltzmann 多相模型包括颜色模型[12]、伪

势模型[13-16]、自由能模型[17-20]与动力学模型[21]。其

中，SHAN 等[13]提出的伪势多相流模型（Shan-Chen

多相流模型）引入了相邻粒子之间的相互作用势，

可以方便地刻画出分子之间的相互作用，已经被广

泛地用于模拟复杂多相流体系统。本文将借助伪势

多相流模型对 GDL 内气液两相输运过程进行数值

模拟研究。 

1  伪势多相流模型的原理 

假设流体中共有 S 个不同的粒子，则伪势多相

流模型包含 S 个分布函数的演化： 

   
   (eq)

, ,

, ,
  ,    =1,2,...,

i i t t i

i i

f x e t f x t

f x t f x t
σ S

 

 



 



   




    (1) 

式中，τσ为松弛时间，ei 为在 i 方向上的格子离散速

度[22]，t 为时间步长，  ,if x t 和  (eq) ,if x t 分别

为第 σ 类粒子在 t 时刻、位置 x 处的分布函数和平

衡态分布函数。对于包含静止粒子的 FHP[23]规则六

边形格子或三维的FCHC[24]格子，平衡态分布函数为： 
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其中，dσ 为小于 1 的常数，b 代表离散速度数，D

为空间维数，ci 为格子离散速度，uσ
eq 为宏观的平衡

态速度，ρσ为流体宏观密度，如第 σ 类的宏观量为： 
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equ 为平衡态速度，可通过下式求取： 
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其中，F 为不同粒子间作用力 u' 为混合速度，其定

义如下： 
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Shan-Chen 伪势多相流模型假设不同流体粒子

（如第 σ 类与第 类）之间存在非局部的相互作用，

相应的势函数为： 
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其中， 为有效密度（相密度相关），G
为格林函

数，表征相之间的作用力强度，当只考虑最近节点

与次近节点之间的相互作用时，其定义如下： 
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其中， g
值决定粒子间的作用力大小，x 为单位

格子长度。根据相互作用势，忽略同种粒子之间的

作用力（同相中不同粒子之间也存在作用力），可以

得到第 σ 类流体粒子受到的作用力： 

      ' ' '

' 1

S

x

F x G x x x x x   


 


   
  

(8) 

流体与固体之间的作用力也可以类似地表示出

来： 
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其中：  's x 为 'x 点处是否为固相的判断函数，取 1

时代表 'x 点为固相，取 0 则 'x 点为非固相；Gσs 表征

流体与固相之间的相互作用力强度，定义如下。 
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其中，gσs 值决定流体与固壁面之间的作用力大小。 

2  模型验证 

2.1  Laplace 定律验证 

根据 Laplace 定律可知，静止在液体内的气泡在

力平衡条件下，气泡内外的压力差与表面张力 σ 以

及气泡半径 R 有关，其关系式为： 

R
P

2


               
(11) 

其中，σ 为表面张力，R 为气泡半径， P 为气泡内

外压差。式（11）表示当流体的相关物性不变时， 

P 与 1/R 成线性关系，直线斜率表示表面张力。 

模拟时，计算参数设置如下：计算区域离散为

50 × 50 × 50 的格子，计算域 x、y、z 方向相对的两

个面上均采用周期性边界条件，初始时刻，半径为

R 的气泡被置于计算域中心位置；气泡内外两相的

密度均为 150 格子单位密度；粒子间作用力强度分

别取 g12 = 0.001 和 g12 = 0.0012（下标分别表示 1、2

类粒子）。图 1 示出了气泡内外压差与半径之间的关

系，从图中可以看出，在不同的粒子间作用力强度

下，对应的 P 与 1/R 之间均成线性关系，这与

Laplace 定律相符，并且直线斜率与作用力强度成正

比，作用力强度越大，则斜率越大。 
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图 1  Laplace 定律验证 
Fig. 1  Validated with Laplace’s Law 

2.2  静态接触角模拟 

润湿角可以反映液–固–气三相之间分子力作

用，若液–固–气系统给定，当系统温度和压力一定

时，则可确定润湿角。GDL 内的纤维一般为疏水性，

材料疏水性与亲水性可以表现为水–气–固共存时水

在固壁上的接触角，角度越大表示材料的疏水性越

强；反之，则材料亲水性越强。 

通过调节 Shan-Chen 多相伪势格子 Boltzmann

模型中的流体粒子与材料壁面之间的相互作用力强

度获得不同的接触角。计算域采用 50 × 50 × 50 的格

子，z = 0 与 z = 49 两个平面设置为壁面，采用半步

长反弹边界条件，x、y 方向均采用周期性边界条件。

如图 2 所示，初始时刻，半径为 R 的半球形液滴被

置于 z = 0 的壁面中心位置；流体粒子间作用力强度

为 g12 = g21 = 0.001，流体粒子与壁面之间的作用力

强度为 g1s = −g2s。计算过程中，通过调节流体与壁

面之间的作用力强度获得不同的接触角。计算收敛

后，接触角 θ 分别为 60°、90°、120°的液滴最终形

态如图 2 所示。 

            
                                 θ=60°                θ=90°                   θ=120° 

图 2  不同接触角 θ 液滴附着固壁的形态 
Fig. 2  The simulated shapes of liquid droplet stciking on solid surface of different wetting properties 
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3  气体扩散层内气液两相输运的 LBM
模拟 

3.1  物理模型 

 
图 3  数值重建的气体扩散层 
Fig. 3  The computer-generated gas diffusion layer 

本文采用 SCHULZ 等[25-27]提出的非交织纤维随

机生成技术，重建碳纸 GDL 介孔微结构。该重建过

程的具体实施参见文献[25]。重建时考虑的基本离散 

单元尺寸为 2.5 μm，整个 GDL 层厚度 x 方向

（through-plane）包括 60 个单元（150 μm），整个 GDL

区域的孔隙率设置为 0.8，并在 GDL 出口厚度方向

上设置 19 个单元（47.5 μm）的空腔，用做液态水

突破 GDL 后的积累空间，y、z 方向与 x 方向一样，

也分别包含 79 个单元（197.5 μm）。重建的 GDL 结

构如图 3 所示。 

3.2  初始条件与边界条件 

初始时，GDL 内部充满气体。x = 0 为入口，即

液态水沁入入口，x = 79 为出口，进出口采用定压

边界，其余周边 4 个面均为对称边界。考虑 3 个算

例，即接触角为 93°、127°、153°。 

3.3  计算结果与讨论 

图 4 对比了在相同时刻 t 不同接触角 GDL 内液

态水的沁入量与方式。不同算例液态水沁入量与方

式有所不同，呈现出一定的规律性。接触角越大、 

  

(a) θ = 153° 

 
t =1000t 

 
t =3000t 

 
t =6000t 

(b) θ = 127° 

 
t =1000t 

 
t =3000t 

 
t =6000t 

 (c) θ =93° 

t =1000t t =3000t 
 

t =6000t 
图 4  GDL 内气液两相输运的动态演化 
Fig. 4  Time-changing liquid saturation distriution in the GDL 
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液相越难沁入，相同时刻接触角为 93°的算例沁入

GDL 的液态水明显多于接触角为 153°的算例；液态

水在毛细力主导的驱动下同时向 x、y、z 方向沁入

并占据原来充满气体的孔隙，碳纸纤维的阻隔使得

液态水出现分化，液态水向前推进，在两相界面遇

到多个孔隙时，优先进入孔径较大的孔隙中。这是

由于受到 GDL 结构形态以及材料疏水性影响，疏水

性较强的 GDL 中液态水突破小孔沁入的可能性更

小，导致液态水从孔径较大的孔隙流入。这种流动

路径的强选择性对 GDL 内气体能够快速进入 CL 有

利。因此，我们可以利用 GDL 疏水性能对液态水路

径选择的作用，设计出合适的 GDL，一方面可以较

好地输运气体反应物，另一方面，还能快速地排出

液态水。 

为进一步考察 GDL 内气液两相输运过程的动

态变化，图 5 给出了 x 断面上的液态水的平均饱和

度。从图中可以看出在同一时刻，接触角越小，GDL

内 x 断面上的液态水的平均饱和度相对较高，且沿着

x 方向下降的坡度越大，这说明接触角越小，液态水

更容易平稳沁入 GDL；时间越长，同一断面上的液

态水的平均饱和度越高，这说明 GDL 内沁入的液态

水更多。对比不同时刻的液态水饱和曲线可以发现，

接触角为 153°与 127°的碳纸 GDL，厚度方向各个截

面液态水饱和度曲线呈现明显的下凹，接触角越大，

曲线下凹越厉害；接近中性情况（接触角为 93°）的

曲线则明显上凸，这也进一步说明中性润湿条件下，

液态水流动更稳定趋前。由 Laplace 定律可知，厌水

性孔隙通道内表面张力的作用越弱，阻碍液态水流动

的作用也越弱，导致液态水沁入 GDL 步调相对更一

致，即两相界面平稳地向前推进；反之，液态水沁入

路线的选择性更强，使得液态水更快地从孔径较大的

地方突入 GDL 内部，在孔径较小的地方阻力较大使

得液态水无法突破导致这些地方的沁入受阻，从而形

成了以毛细力主导的毛细指进流动。 

计算网格大小对模拟结果有一定的影响，通过

Richardson 外推方法可以检验网格对结果的影响。

使用不同格子分辨率 3.7 μm、2.5 μm、1.5 μm 对同

一 GDL 结构内气液两相流进行模拟，结果表明：以

Richardson 外推法得到 GDL/GC（gas channel）界面

的截面平均饱和度精确解与不同格子分辨率时得到

的模拟结果误差分别小于 9.5%、6%、4.5%；在 GDL

接触角为 93°的算例中，6000δt 时上述三种格子分

辨率下的 GDL/GC 界面液态水饱和度分别为 0.270、

0.261、0.258，验证了模拟结果的可靠性。 
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图 5  x 方向上的截面平均液态水饱和度曲线 

Fig. 5  Profile of x-sectional average liquid saturation 

趋向中性的 GDL 碳纸材料能够促进液态水形

成更多连通的路径，液态水占据更多的孔隙而可能

使得反应气体难以进入，但液态水在疏水性强的

GDL 中的选择性传输使得即便部分液态水由大孔通

道连通贯穿 GDL 达到流道界面，GDL 内仍有一定

数量的孔隙被气体占据，这部分气体占据的孔隙可

能成为反应物气流通道，GDL 不至于在短时间内完

全被液态水堵死。因此，利用 GDL 疏水性能对 GDL

排水的影响设计出合适的 GDL 对气体反应物运输

与 GDL 排水具有重要意义。 

4  结  论 

本文采用 Shan-Chen 多相 LBM 模型对 GDL 内

气液两相输运过程进行模拟和分析，结论如下： 

（1）模拟证实了气体扩散层内气液两相动态输

运过程符合毛细指进流动机制，液态水在疏水性

GDL 中的流通路径呈现选择性，液体倾向于在 GDL

各方向上毛细力最小的（孔径最大）孔隙突破形成

液体流动通路。 

（2）碳纸 GDL 的润湿性特性对两相输运过程具

有重要影响，材料疏水性减弱会使相同孔径下的毛

细力减小，将导致液态水的选择性传输倾向减弱，

加速了排水。但 GDL 内大量孔隙（包括较多的小孔
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径孔隙）被液态水占据而减少了气体通路，有可能

会造成电池性能下降。 
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