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ABSTRACT

® Microbial Fuel Cells offer promising prospects
on the renewable energy field as they make
it possible to produce electrical power and
treat the wastewater, which is used as fuel,
simultaneously. The interest for the study and
development of this technology has significantly
increased from the eighties to nowadays. Since
then many scientific efforts have been made in
order to optimize these devices by focusing on
experimental work. In contrast, the modeling and
optimization of MFCs have taken more time to
attract researchers' attention and only recently
more works on modeling have proliferated. The
current article is aimed at looking into the state
of the modeling and simulation of MFCs owing
to their importance in the understanding and
optimization of this technology. To that end, we
have carried out a review of the most prominent
models released up to now and classified
them. Eventually, we will discuss the outcomes
obtained by the application of these models to
different MFC set-ups, whose main components
and fuel input vary from case to case and let us
gather worthy information on the performance
of this type of cells.

e Keywords: Renewable Energy, Microbial Fuel
Cell, Modeling, Simulation, Optimization.
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RESUMEN

Las Pilas de Combustible Microbianas (MFCs) ofrecen
perspectivas prometedoras en el campo de las energias re-
novables por permitir de forma simultanea la produccion de
energia eléctrica y el tratamiento de agua residual empleada
como combustible. El interés por el estudio y desarrollo de
esta tecnologia aumentd de manera significativa a partir de
los afios ochenta. Desde entonces son muchos los esfuerzos
cientificos que se han centrado en su optimizacion por medio
de trabajos experimentales. La modelizacion y simulacion de
MEFCs, en cambio, ha tardado mas tiempo en recibir la aten-
cion de investigadores y solo recientemente han proliferado
los trabajos en este campo.

El presente articulo tiene por objeto ofrecer una vision
global sobre los trabajos mas destacados de modelizacion y
simulacion de MFCs por su importancia en la comprension
del funcionamiento de estas pilas y la busqueda de una mejora
de su eficiencia. Para ello se lleva a cabo una revision y clasi-
ficacion de los modelos mas representativos publicados hasta
el momento y una discusion de los resultados mas importan-
tes, que nos permiten obtener informacion relevante sobre esta
tecnologia.

Palabras clave: Energia Renovable, Pila de Combustible
Microbiana, Modelizacidon, Simulacion, Optimizacion.

1. INTRODUCCION

Las Pilas de Combustible Microbianas (en adelante MFCs)
emplean microorganismos para transformar la energia quimi-
ca presente en un combustible en energia eléctrica. Si se utiliza
agua residual como combustible se produce al mismo tiempo
su tratamiento y depuracion, obteniéndose una doble ventaja
[1, 2]. Este proceso tiene lugar por la oxidacion del sustrato en
el anodo gracias a la accion de bacterias electroactivas, dando
lugar a una corriente eléctrica si se conecta externamente el
anodo y el catodo [3].

Actualmente, la aplicacion a gran escala de esta tecnologia
es inviable debido a su ineficiencia: las densidades de potencia
alcanzadas son bajas y los costes de material y disefio eleva-
dos [4]. Esto supone una motivacion extra para la comunidad
cientifica a la hora de hacerla técnicamente viable. La mayoria
de trabajos publicados sobre MFCs estan basados en estudios
experimentales [5]. S6lo en las dos ultimas décadas ha surgido
un mayor interés por centrar esfuerzos en la modelizacion y
simulacion de MCFs.
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Fig.1: Secuencia de construccion de un modelo, Spiegel [6]
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Fig. 2: Esquema Pila Combustible Microbiana de doble cdmara

La simulacion bajo diferentes condiciones de operacion
permite contemplar el estudio de multiples escenarios con un
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importante ahorro en tiempo y costes
de experimentacion, obteniendo asi
informacion valiosa para la optimi-
zacion de esta tecnologia [S]. En la
Fig. 1 se muestra la secuencia tipica
para la construccion de un modelo [6].

2. MODELIZACION DE
PILAS DE COMBUSTIBLE
MICROBIANAS

Los fenomenos que tienen lugar en
las MFCs son numerosos y complejos,
interviniendo diferentes procesos bio-
logicos, fisico-quimicos y electroqui-
micos [7]. El objetivo de un modelo
es reproducir el comportamiento de un
sistema mediante un conjunto de leyes
y ecuaciones, por lo que la compleji-
dad y naturaleza dinamica de las MFCs
suponen una limitacion importante. La
Fig. 2 recoge el esquema general de
una MFC de doble camara.

La complejidad de un modelo de-
pende de la dimension escogida asi
como del grado de detalle de los proce-
sos y simplificaciones o supuestos que
se establezcan. La robustez del modelo
sera respaldada por su capacidad de
prediccion, llegando a un compromiso
entre tiempo de calculo, complejidad
del modelo y precision en los resulta-
dos.

Por otro lado hay que sefialar la dis-
paridad de configuraciones que apare-
cen en la bibliografia y condiciones de
operacion bajo las que operan. Como
ejemplo, en los estudios mas tempra-
nos [8] hay configuraciones que utili-
zan un mediador quimico para hacer
posible la transferencia de electrones
del sustrato al anodo, mientras que en
los mas recientes [9] éste es reemplaza-
do por bacterias electroactivas. En este
trabajo los modelos se clasifican en:
(1) modelos centrados en el estudio del
anodo (ii) modelos globales que con-
sideran tanto el anodo como el catodo
(ii1) modelos especificos para un deter-
minado componente o fenémeno.

La Tabla I muestra, a modo de re-
sumen, los tipos de modelos y las leyes
y enunciados observados en la literatu-
ra.

La Tabla IT recoge el enunciado
general de las ecuaciones mas emplea-
das en la construccion de modelos de
MFCs. Su aplicacion esta sujeta a la
configuracion concreta de cada siste-
ma asi como de las especies quimicas
presentes.
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Tipos de modelo Centrados en el anodo, globales y componentes.
Dimension del modelo 1-D, 2-D 6 3-D
Comportamiento del sistema Dlnamlcgl .
Estado estacionario
Fases de estado a considerar Gas, liquido y/o liquido-gas.

Ecuacion de Monod; Bulter-Volmer; Ecuacion de
Tafel; Cinética compleja
Transporte de masa Nernst-Planck; Ley de Fick; Maxwell-Stefan y otros.
Comportamiento electroquimico Ley de Ohm, Butler-Volmer, Nernst y otros.
Ley de los gases ideales, caidas dhmicas,
concentracién uniforme, tipo de flujo, etc.

Crecimiento biopelicula y cinética del sistema

Grado de simplificacion

Tabla I: Modelos en la literatura

_ S
B = #masz T S
Ecuacion de Monod

u: velocidad especifica de crecimiento de microorganismos; p__ : velocidad maxima de crecimiento de

microorganismos; S: concentracion del sustrato; Ks: valor de S cuando p/umax = 0,5.

(1-a)-n-F
R-T

a-n-F ]

i =ip-exp -(E—Eeq)}—io-exp{— (B By

Ecuacion de Bulter-
Volmer i densidad de corriente; io: densidad de corriente de intercambio; E: potencial de electrodo;

Eeq: potencial de equilibrio; T: Temperatura ; n: numero de electrones que intervienen en la reaccion;

F: constante de Faraday; R: constante de los gases ideales ; o.: coeficiente de transferencia de carga.

RT 2

E-E,=—""_ "%
T (1 —a)nF nzo

E i0 Tafel . . . . . . . . .
cuacion de Tafe i: densidad de corriente; iy densidad de corriente de intercambio; E: potencial de electrodo;

Eeq: potencial de equilibrio; T: Temperatura ; n: nimero de electrones que intervienen en la reaccion;
F: constante de Faraday; R: constante de los gases ideales ; o.: coeficiente de transferencia de carga.

RT
E=E"—~"—1

oF n(Q)
Ecuacion Nernst E: potencial corregido del electrodo; Eo: potencial en condiciones estandar; R: constante de los gases
ideales; T: temperatura; n: numero electrones que participan en la reaccion; F: constante de Faraday;

Q: cociente de reaccion (Dado: aA + bB — ¢C + dD, entonces Q= [C]<[D]*[A][B]™)

% =V |DVe—uc+ %C(V@-{-%—?)]

Ecuacion Nernst-
Planck t: tiempo; D: difusividad de las especies quimicas; c: concentracion de las especies quimicas;

u: velocidad de flujo; z: valencia de las especies idnicas; e: carga elemental; k;: constante de Boltzmann;

T: temperatura.

j=-D Ve
Ley de Fick

j: flujo de difusién; D: difusividad; c: concentracion.

Vi e P " e, (T T
=VI == AAT (o ) == i N el R}
RT Vin @ Z @.gj (vj 'U) Z CQQ,'J' Cj G

j==1 j==1

J#F JF
Maxwell-Stefan

x: fraccion molar; p: potencial quimico; a: actividad; i,j: indices componentes i, j; n: nimero de
componentes; Pij: coeficiente de difusion Maxwell-Stefan; Zi: velocidad de difusion para el componente
i; ci: concentracion molar del componente i; c: concentracion molar total; /i: Flujo del componente i.
V="IR

V: voltaje; |: intensidad de corriente; R: resistencia.

Ley de Ohm

Tabla II: Enunciado general de las ecuaciones mds empleadas en modelado de MFCs.
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3. PRINCIPALES MODELOS DESARROLLADOS
PARA PILAS DE COMBUSTIBLE MICROBIANAS

El primer modelo sobre MFCs que aparece en la literatura
pertenece a Zhang et al. [8]. Este primer modelo unidimensio-
nal esta basado en una configuracion de doble camara operan-
do en carga discontinua (residuo marino fermentado). EI com-
partimento anodico incluye un mediador quimico [2-hidroxil-
1,4-naftoquinona, HNQ] que cede los electrones resultantes de
la oxidacion del sustrato al anodo. El modelo considera que el
factor limitante del proceso es el anodo y, por tanto, basa en él
la modelizacion de todo el dispositivo.

En aras de la simplicidad, se asumen algunos supuestos que
seran comunes en modelos posteriores. Por ejemplo, todos los
procesos de transporte de materia en el anodo y el catodo son
lo suficientemente rapidos en comparacion con las reacciones
bioquimicas y redox como para considerar una concentracion
uniforme de todas la especies [10]. Las ecuaciones principa-
les que se emplean son (i) ecuaciones de balance de materia
atendiendo a la cinética de las reacciones redox del sustrato y
del mediador quimico en el danodo, incluyendo las ecuaciones
de Monod (ii) ecuacion para el calculo de corriente producida
mediante la ley de Faraday y (iii) comportamiento electroqui-
mico modelizado por la ecuacidon de Nernst combinada con la
ecuacion de Tafel para el calculo de sobrepotencial de la pila.

Validado el modelo, se estudia la relacion entre intensidad
producida y distintas variables de proceso tales como concen-
tracion optima de sustrato y de mediador quimico. Este Gltimo
es de elevado coste y alta toxicidad, requiriendo un empleo
minimo. Aunque la simplicidad del modelo no permite ana-
lizar en profundidad otros fendmenos, es suficiente para es-
tablecer decisiones de operacion y control, y sirve de punto
de partida para clasificar el resto de modelos de la literatura.
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3.1. MODELOS CENTRADOS EN EL ANODO

Bajo este titulo son clasificados los modelos que consideran
el anodo como factor limitante, esto es, idealmente todos los pro-
tones y electrones generados en el anodo son consumidos en la
reaccion de reduccion del oxigeno en el catodo, de manera que
la produccion de energia depende enteramente de la actividad
anodica. El modelo anterior pertenece a este grupo y también la
mayoria de modelos publicados.

No es hasta 2007 cuando aparecen nuevos trabajos. Entre
ellos, el modelo de Picioreanu et al. [11] es desde todo punto de
vista mas complejo que el anterior, ya que se desarrolla en dos y
tres dimensiones. El modelo esta centrado en la explicacion del
comportamiento electroactivo de los microorganismos presentes
en el anodo. En un paso posterior, Picioreanu et al. [12] integran
este modelo con el de digestion anaerobia de IWA ADM1 [13],
que tiene en cuenta la competencia entre bacterias metanogéni-
cas y anodofilicas.

El modelo inicialmente propuesto por Picioreanu et al. [11]
describe el compartimento anodico de una pila alimentada conti-
nuamente con acetato. El modelo esta dividido en dos apartados
o submodelos, segun la propia terminologia de los autores: i)
submodelo electroquimico y ii) submodelo de la biopelicula y
de las especies en disolucion del anodo. En la Fig. 3 se presenta
el esquema de funcionamiento de una MFC para este modelo.

El submodelo electroquimico se basa en el calculo de den-
sidad de corriente eléctrica sobre la superficie del electrodo a
partir de la ecuacion de Bulter-Volmer [14], que tiene en cuenta
la reaccion de reduccion del mediador y las concentraciones de
las especies implicadas:

Meg €3  Mg+2H'+ 2o (1)
Respecto al estudio de la biope-
licula y fase liquida del anodo (con

Y

células en suspension), el modelo
ofrece un analisis detallado de las
especies en juego, la reaccion de
oxidacion del sustrato y el creci-
miento de microorganismos anodo-

filicos. Asimismo, son planteados
los balances de materia para ambas
regiones. Otra novedad en relacion
al modelo de Zhang et al. [8] es la
introduccion de la variable pH que,
entre otras cosas, afecta a la veloci-
dad de oxidacion del mediador qui-
mico.

El trabajo presenta un primer es-
tudio unidimensional de los perfiles
de evolucion de variables clave para
distintos escenarios: intensidad de
corriente, crecimiento de la biope-
licula, biomasa en suspension, etc.
En un segundo paso, realiza una
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Fig. 3: Esquema de funcionamiento de una MFC para el modelo Picioreanu et al. [11, 12]
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simulacion 2D considerando como
referencia espacial la superficie del
electrodo y una simulacion 3D in-
corporando la evolucion temporal
que permite estudiar la formacion
de la biopelicula de forma dinamica.
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Entre las condiciones de operacion estudiadas, destaca el valor
de resistencia externa, favoreciéndose el funcionamiento de la
pila a valores bajos.

Como se ha adelantado, Picioreanu et al. [12] integra el
modelo bioquimico de digestion anaerobia de IWA (ADMI)
-adaptandolo al sustrato empleado y la presencia de mediador
quimico- con el modelo que se acaba de exponer. Con esta
combinacion se tiene en cuenta la competencia entre bacterias
anodofilicas y metanogénicas. Las primeras degradan la materia
organica mediante oxidacion anodofilica liberando protones y
electrones que favorecen la produccion de energia, mientras que
las segundas degradan la materia produciendo metano y contra-
rrestando la eficiencia eléctrica de la pila [13]. Se confirma lo
estudiado con el modelo anterior: valores de resistencia externa
bajos favorecen la produccion de bacterias anodofilicas frente a
las metanogénicas.

Posteriormente, Picioreanu et al. [15] proponen otra exten-
sién del modelo inicial [11] con una doble perspectiva macro
-balances de masas para la disolucion anodica y biomasa- y
micro, que incluye la ecuacion de Nernst-Planck aplicada a los
flujos de iones junto con los balances de carga, en lugar de un
balance a nivel molecular por difusion unicamente. El objetivo
es estimar la distribucion del valor de pH en la geometria de la
pila (2D), ya que la acidificacion del anodo es uno de los factores
limitantes mas importantes.

Otro de los modelos destacados es el de Marcus et al. [16]
que propone un modelo unidimensional y dinamico para el es-
tudio de la biopelicula del anodo. Este estudio no contempla el
empleo de un mediador quimico, la transferencia de electrones
se realiza directamente desde el sustrato por medio de la biopeli-
cula al anodo, gracias a la accion de microorganismos electroac-
tivos como la Geobacter sulfurreducens [17]. Esta biopelicula,
que crece sobre la superficie anddica, consta de una parte con-
ductora y otra inactiva.

El modelo incluye (i) la velocidad de produccion de elec-
trones relacionada con la velocidad
de degradacion del sustrato mediante
la combinacion de las ecuaciones de
Monod y Nernst, (ii) los balances de
masa que tienen en cuenta los fendme-
nos de difusion para la parte activa del
sustrato, la parte inactiva de biomasa y
el transporte de electrones, (iv) la ley
de Ohm para el calculo de densidad de
corriente y (v) potencial local minimo
necesario para mantener el biopelicula
en estado estacionario.

El modelo de Marcus et al. [16] es
de gran interés por su aportacion a la

anodico

C,H,0,

Compartimento {————)> Biopelicula

H,0 + C,H,0,

articulo

Merkey y Chopp [18] desarrollan un modelo multidimensio-
nal 2D a partir del modelo de Marcus et al. [16] para explicar la
relacion entre potencia producida y factores como la geometria
de la pila y parametros operacionales. El modelo considera tres
regiones de estudio fundamentales: la solucion sustrato (zona
liquida), biopelicula y electrodo solido. Las zonas de intersec-
cion entre las regiones principales del anodo son las de inter-
fase liquido-biopelicula y biopelicula anodo, que estudiadas
separadamente incrementan la complejidad del modelo y lo
completan. La complejidad matematica de este enfoque ne-
cesita un analisis pormenorizado y es ejemplo de la evolucion
de la tipologia de modelos que aparecen en la literatura. Tanto
el modelo de Marcus como esta version extendida presentan,
debido a esta complejidad, una alta robustez.

Basado también en el modelo de Markus aparece un novedo-
so trabajo de Sedaqatvand et al. [19] que consiste en una version
extendida de aquél combinado con un Algoritmo Genético para
determinar ciertos parametros de disefio para una MFC dada.
La configuracion a la que se aplica es de tipo anular y camara
simple.

Con la implementacion del Algoritmo Genético se busca mi-
nimizar la diferencia entre los datos obtenidos via simulacion y
datos experimentales (funcion objetivo) mediante el ajuste de
tres parametros de valores no conocidos relacionados con la con-
ductividad de la biopelicula, la densidad de bacterias activas y
el potencial de la pila. La validacion de dichos parametros son
corroborados con valores publicados en la literatura. Con la in-
troduccion de este tipo de algoritmos, se evita la determinacion
de parametros de ajuste por experimentacion.

Pinto et al. [20] publican un modelo unidimensional para
una configuracion de camara simple alimentado con acetato y
nutrientes en modo continuo y un separador tipo J-Cloth. El
modelo tiene en cuenta el fendmeno de metanogénesis. En la
Fig. 4 aparecen los dos tipos de procesos que se obtienen de la
digestion del sustrato, diferenciando entre bacterias anodofili-

CATODO

M,

J, Bacterias | €-
Anodofilicas | ==3p

co,
Med

OQo3 >

comprension del mecanismo de trans-
ferencia de electrones al anodo, pues-
to que este factor tiene relacion directa
con la produccion de corriente eléc-
trica, permitiendo analizar su valor
en funcion de parametros tales como
la concentracion del sustrato emplea-
do, valores de potencial localizado, la
conductividad de la biopelicula, su es-
pesor y el gradiente de concentracion
de las especies implicadas.
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Fig. 4: Esquema de digestion del acetato en MFCs
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cas y metanogénicas. El planteamiento del modelo es claro: (i)
balance de materia en el anodo para el sustrato y la poblacion
de microorganismos anodifilicos y metanogénicos (ii) balance
de materia intracelular, para las especies oxidada y reducida
de las bacterias que transfieren los electrones, (iii) cinética
descrita por las ecuaciones de Monod y (iv) modelo electro-
quimico empleando la ley de Ohm, la ecuacion de Nernst y
el balance de pérdidas de tension, incluyendo la ecuacion de
Bulter-Volmer para el calculo de pérdidas por activacion.

Del estudio de los diferentes casos simulados se concluye
que el crecimiento de la poblacion de bacterias anodofilicas
depende del valor de resistencia externa, dandose un rendi-
miento Optimo cuando la resistencia externa es igual a la re-
sistencia interna de la pila. Por otra parte, la concentracion del
sustrato no debe ser ni muy baja —por defecto de combustible-
ni muy alta, ya que en ese caso el crecimiento de la poblacion
de bacterias metanogénicas seria muy elevado.

El modelo de Pinto et al. [20] posee un planteamiento mas
general que el de Markus et al. [16], especificamente disefiado
para analizar la region de la biopelicula y entender el proceso
de transferencia de electrones de éste al anodo.

3.2. MODELOS GLOBALES

Los modelos globales son aquellos que estudian tanto el
anodo como el catodo para simular el comportamiento de la
pila, sin presuponer que la reaccion anodica es el factor limi-
tante del sistema. Este tipo de modelos tiene mucha menos
presencia en la literatura que los anteriores y como ejemplo
representativo se estudia, en primer lugar, el de Zeng et al.
[21]. Este trabajo modeliza una configuracion de doble cama-
ra empleando acetato como combustible y Nafion 117® como
separador. Las reacciones modelizadas son:

Anodo: (CH,0),+2H,0 = CO,+8H"+8¢ )

Catodo: O,+4e+2HO0 -  40H 3)
Estas reacciones son descritas desde un punto de vista
electroquimico y cinético combinando las ecuaciones de Mo-
nod y Bulter-Volmer. El modelo no tiene en cuenta de forma
explicita la participacion de protones H* en la reaccion cato-
dica en aras de la simplicidad. Ademas, considera que otras
especies tipo M* (ej. Na*, K*) pueden pasar al catodo.

Los compartimentos anodico y catdédico son modelizados
como reactores continuamente agitados. El valor de densidad
de corriente de la pila se calcula relacionandola con el flujo de
iones M" a través de la membrana. Con el balance de cargas
en el anodo y catodo, y teniendo en cuenta los sobrepotencia-
les de ambos, se calcula el voltaje final, completandose asi el
modelo eléctrico.

El planteamiento anterior engloba un conjunto de parame-
tros entre los que se cuentan constantes, geometria de la pila,
variables de operacion y un conjunto de seis parametros de
ajuste estimados con datos experimentales (parametros cinéti-
cos de las reacciones en el anodo y el catodo, y coeficientes de
transferencia de carga en éstos).

Entre los resultados se obtiene que la potencia producida
es mas sensible, por este orden, a la variacion de la concentra-
cioén de combustible, el coeficiente de transferencia de carga
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catddico y la constante cinética de la reaccion anodica. Tam-
bién que la reaccion catddica es uno de los factores limitantes
mas significativos, 1o que contrasta con los modelos del apar-
tado anterior, que consideran que la reaccion del anodo es el
factor limitante del sistema. La limitacion mas notoria de este
modelo es que no se puede estudiar ni predecir el comporta-
miento de la biopelicula.

En este grupo también encontramos el trabajo de Oliveira
et al. [9] que presenta un modelo unidimesinonal que, ade-
mas de englobar los procesos de transferencia de masa y de
carga, formacion de la biopelicula y estudio de las reacciones
bioelectroquimicas, tiene en cuenta los procesos de transfe-
rencia de calor. El modelo esta aplicado a una MFC de doble
camara alimentada con acetato.

Desde el punto de vista del balance de materia, el plan-
teamiento es similar a otros trabajos que analizan el compar-
timento anddico como un reactor tipo CSTR. El balance de
materia es relacionado con los gradientes de concentracion
mediante la ley de difusion de Fick. También, como en otros
modelos, la intensidad es relacionada con el ratio de oxida-
cion del sustrato, incluyéndose las ecuaciones de Monod y de
Tafel para describir el proceso de degradacion bioldgica y las
reacciones electroquimicas. Paralelamente, la modelizacion
del catodo se basa en la ecuacion de reduccion del oxigeno.

Como ya se ha apuntado, el modelo incluye un estudio de
transferencia de calor para el anodo y el catodo mediante ba-
lance de energia (calor aportado por las reacciones electroqui-
micas, energias de activacion, etc). Con ello es posible obtener
perfiles de temperatura a lo largo de la celda. Comparado con
el modelo de Zeng et al. [21], el de Oliveira resulta mas pre-
ciso, en términos de correlacion entre datos experimentales y
simulados, al menos a medias y bajas densidades de corriente,
por la inclusion del estudio de transferencia de calor. Tam-
bién aqui se concluye que el catodo es el factor limitante mas
significativo de la pila: el sobrepotencial, que se incrementa
cuando lo hace la densidad de corriente, es mas elevado para
el catodo que para el anodo.

Existen otros trabajos que analizan las pilas de combusti-
ble desde un punto de vista global, por ejemplo, Calder et al.
[22] que implementan el sistema en un programa de simula-
cion, Fluent, que ofrece un paquete integrado para seleccionar
las leyes que describen los fendmenos de las pilas y asi mo-
delizar el sistema. Este modelo esta basado en una configura-
cion de doble camara alimentado con acido lactico, la bacteria
Shewanella oneidensis MR-1 'y como separador Nafion 117®.
Alineandose con los modelos del primer grupo, asume que
el factor limitante del sistema es la reaccion del anodo. Este
trabajo es interesante por su amplio estudio de los fenomenos
de difusion y la forma en que afectan al comportamiento de la
pila. El modelo no es tan relevante desde el punto de vista de
los resultados por su baja robustez, pero es ejemplo del tipo
de las herramientas informaticas que se pueden utilizar para
llevar a cabo la modelizacion de pilas de combustible.

3.3. MODELOS DE COMPONENTES

Ademas de modelos que intentan simular el comporta-
miento de una MFC desde un punto de vista completo, ya sea
considerando el anodo la parte central que sirve para mode-
lizar el resto de la pila o considerando ésta desde un punto
de vista global, aparece en la literatura algin ejemplo aislado
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de modelo que estudia de manera especifica un determinado
fenémeno o componente clave del sistema.

Este es el caso del trabajo presentado por Harnish et al.
[23] que modeliza el mecanismo de transporte a través de una
membrana de intercambio idnico, Nafion 117%. El sistema res-
ponde a una configuracion de doble camara con electrodos de
platino en el anodo y el catodo. El sistema integra, ademas,
dos electrodos medidores de pH que permiten monitorizar su
valor en ambas camaras y dos capilares Luggin conectados a 2
electrodos de referencia Ag/AgCl via solucion de KCl, situa-
dos ambos a I mm de la membrana, para medir la polarizacion
de la misma. El modelo pretende reproducir el intercambio de
especies idnicas a través del separador y estudiar los valores
de pH y polarizacion en torno a la membrana.

El modelo describe el paso de iones a través de la membra-
na por medio de la ecuacion de Nernst-Planck aplicada a cada
especie, en términos de densidad de flujo. Esta ecuacion posee
dos términos correspondiente a los mecanismos de transporte
de difusion y migracion. En el siguiente esquema se represen-
tan las especies que se mueven del anodo al catodo y viceversa
segun el presente modelo.

- H+ M+
Migracién 4 oy x—
ANODO | | cATODO
MOH
- Difusién
HX

Fig. 5: Intercambio iénico a través de membrana, Harnish et al. [23]

La polarizacion de la membrana estd asociada a un valor
de resistencia que desfavorece el transporte de iones y, por
tanto, el rendimiento eléctrico de la pila. A efectos practicos
se concluye que el uso de electrolitos muy concentrados en
el anodo y en el catodo incrementa la diferencia de pH entre
ambos compartimentos y a su vez a la resistencia de la mem-
brana. Esta es la principal limitacion que viene asociada al uso
de separadores convencionales en MFCs.

Este tipo de modelo puede motivar el estudio de otros
factores clave, por ejemplo, la distancia entre electrodos, que
resulta de vital importancia para la eficiencia de estos dispo-
sitivos.

3.4. OTRAS TECNICAS PREDICTIVAS PARA MFCS
Junto a los modelos antes descritos aparecen otras técnicas
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predictivas que se han aplicado recientemente en el estudio
de MFCs. Es el caso del trabajo de Stratford et al. [24] que
estudia el poder de prediccion de varios indicadores de la va-
riedad y abundancia de la poblacion microbiana del anodo en
relacion a la potencia obtenida en la pila. Estos indicadores
son el indice de Shannon (biodiversidad especifica), el indice
de Simpson (dominancia) y la riqueza de la poblacion micro-
biana (numero de especies), aplicandose tanto a la poblacion
bacteriana que forma parte de la biopelicula como a la que
esta en suspension. Para llevar a cabo el estudio se emplean
varias réplicas de MFCs de camara simple en modo continuo.
La relacion entre la potencia de la pila y cada uno de los in-
dices se obtiene mediante un modelo de regresion lineal que
también estudia la co-linealidad. En general, la diversidad de
la poblacion bacteriana del anodo es favorable en términos
de potencia, siendo el indice de Shannon el que presenta el
coeficiente de correlacion mas elevado. En cambio, la biodi-
versidad de la poblacion bacteriana en suspension no tiene un
efecto significativo sobre el valor de potencia, deduciéndose
que solo las especies de la biopelicula participan en la transfe-
rencia de electrones.

Garg et al. [25] aplican tres métodos de Inteligencia Ar-
tificial para modelizar el comportamiento de MFCs: progra-
macion genética multi-gen, redes de neuronas artificiales y
regresion de soporte vectorial. Estos algoritmos son utiliza-
dos para modelizar y estudiar la respuesta de comportamiento
del voltaje frente a los factores temperatura y concentracion
de sulfato ferroso (medio) a distintos estados de operacion
(antes y después del arranque). Entre las técnicas citadas, la
programacion genética presenta una elevada precision en la
reproduccion de datos experimentales y permite una mayor
flexibidad y ahorro en tiempo, siendo capaz de reflejar la no
linealidad y dinamismo del sistema, aunque no permite anali-
zar en profundidad los procesos internos como en los modelos
anteriores. Estas técnicas se presentan, por tanto, como una
poderosa herramienta para el estudio de parametros de MFCs.
Las instrucciones y definicion de estos algoritmos requieren
un estudio separado y son mencionadas aqui como técnicas
innovadoras para el analisis de MFCs.

5. CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS FUTURAS

En este trabajo se ofrece una vision global sobre la mo-
delizacion y simulacion de MFCs. Los modelos mas repre-
sentativos publicados hasta el momento han sido analizados y
clasificados de acuerdo a su planteamiento. Todavia son pocos
los modelos que aparecen recogidos en la literatura en compa-
racion con el nimero de trabajos experimentales disponibles,
de hecho, alguno de los modelos mas recientes son continuis-
tas o estan basados en los primeros modelos propuestos que
aparecen en la bibliografia. Sin embargo, ha habido una nota-
ble evolucion en la complejidad y diversidad de estos mode-
los, tanto en el nimero de dimension, como en los fendmenos
abarcados y variables de estudio. También se ha descrito el
uso de nuevas técnicas predictivas aplicadas a MFCs. Se ha
demostrado que la modelizacion es una eficiente herramienta
para la optimizacion de MFCs. Se espera un incremento en el
nimero de modelos en proximos afios que ayuden a entender
mejor esta tecnologia y, por tanto, a mejorar su eficiencia.
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