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МАТЕМАТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ 
МАТЕРИАЛЬНОГО БАЛАНСА 
ТВЕРДООКСИДНОГО ЭЛЕКТРОЛИЗЕРА
Решение вопросов эффективного использования твердооксидных электроли-
зеров является перспективным для развития как энергетики, так и промыш-
ленности в целом, поэтому исследования в области повышения эффективности 
и надежности электролизеров проводятся учеными по всему миру. В данной 
статье рассматривается математическая модель материального баланса для 
твердооксидного электролизера, позволяющая оптимизировать параметры 
работы действующего и вновь проектируемого оборудования. В частности, 
особое внимание направлено на изучение влияния параметров работы элек-
трохимических установок планарной конструкции при электролизе на состав 
продуктов реакций. На основе расчетных данных для твердооксидного элек-
тролизера планарной конструкции определена взаимосвязь между составами 
реагентов на входе и продуктами на выходе при помощи методов математи-
ческого моделирования в сравнении с экспериментальными данными.

Ключевые слова: математическое моделирование, электрохимические устрой-
ства, твердооксидный электролизер, химические реакции, материальный ба-
ланс, сила тока, напряжение.

Введение. Постоянно возрастающее потребле-
ние органического топлива приводит к образо-
ванию большого количества выбросов диоксида 
углерода. При этом образование парниковых газов, 
представляющих собою экологический аспект про-
блем дальнейшего развития энергетики, повышает 
актуальность использования альтернативных ис-
точников энергии, в том числе твердооксидных то-
пливных элементов (ТОТЭ). При этом обратимость 
ТОТЭ позволяет решать вопросы не только получе-
ния и использования водорода в качестве топлива, 
но и утилизировать диоксид углерода. В качестве 
примера Chung T. D. рассматривает использование 
электрохимических устройств, для утилизации СО

2
 

с получением синтетического топлива [1]. В настоя-
щее время Институтом высокотемпературной элек-
трохимии Уральского отделения РАН разработан 
процесс, основанный на высокотемпературном со-
вместном электролизе пара и CO

2
 с использованием 

твердооксидных электролизеров (ТОЭ) для произ-
водства синтез-газа [2].

Следует отметить, что высокотемпературный 
электролиз является перспективной технологией. 
Согласно Энергетической стратегии Российской 
Федерации на период до 2035 г., развитие водород-
ной энергетики должно обеспечить рост объемов 
производства водородного топлива и его потребле-
ния. В то же время в стратегии социально-эконо-

мического развития Российской Федерации с низ-
ким уровнем выбросов парниковых газов до 2050 г. 
отражена необходимость разработки современных 
технологий, снижающих образование парниковых 
газов, а также технологий улавливания и утили-
зации СО

2
. Одной из основных мер, способству-

ющих решению этих задач, является разработка 
отечественных технологий производства чистого 
водорода методом высокотемпературного электро-
лиза воды, а также электрохимической конверсии 
CO

2
 с получением синтетического углеводородного 

топлива (синтез-газ, метан, метанол или диметило-
вый эфир) [3]. Наряду с синтетическим топливом 
синтез-газ является сырьем для производства ши-
рокого спектра химикатов, что открывает новые 
возможности для различных отраслей промышлен-
ности [4]. 

Совместный электролиз H
2
O и CO

2
 является но-

вой областью исследований и работы по развитию 
энергоэффективности, повышению коэффициента 
конверсии, стабильности и долговечности. Работы 
электрохимических устройств являются актуальны-
ми [5]. 

Для решения вопросов оптимизации режимов 
работы электрохимических устройств необходимо 
отметить, что они имеют сложную конструкцию  
и изготовляются из достаточно дорогостоящих ма-
териалов [6]. Поэтому для получения представлений 
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о технологических особенностях работы ТОЭ ис-
пользуют различные методы исследования, в том 
числе математическое описание электрохимиче-
ских реакций, характеристик потоков входящих 
и выходящих газов и положений электрических 
контактов [7]. Методы численного моделирования 
могут позволить оптимизировать режимы работы 
устройств. При этом для получения адекватных 
результатов исследований и оптимизации модель 
должна содержать математическое описание фи-
зических законов, которые находятся в основе ра-
боты реального устройства. Хотя объекты в реаль-
ном мире всегда сложнее модели, при упрощении 
описания необходимо акцентировать внимание на 
характеристики устройства, которые позволяют 
управлять его работой [8].

В данной статье описываются результаты ис-
следования, целью которого явилась разработка  
и оценка достоверности математической модели 
материального баланса твердооксидного электро-
лизера планарной конструкции для производ-
ства синтез-газа из смеси паров воды и диоксида 
углерода. Возможность управлять процентным со-
ставом газа на выходе в зависимости от входных 
рабочих параметров позволяет определить не-
обходимое соотношение H

2
+H

2
O к CO

2
 на входе  

в катодное пространство, чтобы получить требуемое 
соотношение H

2
 к CO + CO

2
 с учетом склонности 

веществ к разложению и приложенному сопротив- 
лению. 

Исследование работы данного типа электрохи-
мических устройств обусловлено тем, что данная 
конструкция позволяет перерабатывать СО

2
 (дымо-

вые газы) в синтез-газ, что позволит снизить коли-
чество выбросов, но именно оптимизация работы 
способствует получению сырья высокого качества 
для дальнейшего производства синтетического то-
плива (в том числе различных спиртов).

Задачи исследования:
1. Проанализировать зависимость между соот-

ношениями реагентов на входе и соотношением 
веществ в продуктах, полученных при совместном 
электролизе H

2
O к CO

2
 в твердооксидном электро-

лизере планарной конструкции, работающем на по-
стоянном токе.

2. Сравнить данные, полученные при расчетах,  
с результатами, полученными при работе лабора-
торной установки с твердооксидным электролизе-
ром планарной конструкции.

В связи с данными задачами следует отметить, 
что математическая модель материального баланса 
составлялась с учетом допущений:  

1. Модель составляется под конкретную кон-
струкцию электролизера, и внесение конструктив-
ных изменений в установку не рассматривается.

2. КПД устройства с данной конструкцией мо-
жет быть охарактеризовано количеством вещества, 
подаваемого на электролиз.

3. Энергетическая характеристика элемента мо-
делируется одним линейным уравнением, связыва-
ющим напряжение с постоянным током. 

4. Параметры, характеризующие материалы,  
из которых изготовлен электролизер (твёрдый элек-
тролит, электроды и т.д.), учитываются в модели че-
рез значение общего сопротивления и считаются 
постоянными. 

5. При работе устройства выполняется закон со-
хранения масс: «масса веществ, вступивших в хи-
мическую реакцию, равна массе образовавшихся 
веществ».

Физические особенности электрохимической 
установки. Схема лабораторной установки приве-
дена на рис. 1. Она состоит из электролизера пла-
нарной конструкции системы подачи и отвода га-
зов, парогенератора и дожигателя. 

Конструкция электрохимической установки 
обеспечивала возможность проведения исследова-
ний работы электролизера при использовании газо-
вой смеси, состоящей из водорода, углекислого газа  
и водяных паров. Данные газы подавались из балло-
нов, установленных попарно и расположенных вне 
испытательной комнаты. 

Управление составом смеси реагентов осущест-
влялось с помощью регуляторов массового расхода 
для газов, входящих в ее состав. Для подачи воздуха 
в анодное пространство использовался компрессор.

На выходе из установки был предусмотрен реак-
тор-дожигатель для сжигания образующегося син-
тез-газа, использующий дополнительный воздух, 
подаваемый с отдельного компрессора.

Для работы электролизера использовался регу-
лируемый источник постоянного тока. Подаваемое 
на электролизер напряжение могло варьироваться 
в зависимости от условий проведения эксперимен-
тов. С помощью счетчиков электрической энергии, 
установленных в лабораторной установке, было 
определено удельное энергопотребление на едини-
цу массы получаемого синтез-газа.

При работе установки использован электро-
химический датчик кислорода, позволяющий  
на основе константы диссоциации воды оценить со-
держание водяных паров в отходящих газах. Опре-
деление влажности продуктов окисления топлива, 
что позволяло контролировать наличие восстанови-
тельной атмосферы в катодном пространстве ТОЭ. 
Используемый датчик представляет собой гальвани-
ческий элемент с твердым электролитом из керами-
ки YSZ, благодаря чему по величине генерируемой 
ЭДС он позволяет определять концентрацию ис-
ключительно кислорода.

Аналитический контроль выходящих газов  
в процессе испытаний ТОЭ осуществлялся с по-
мощью хроматографа. Идентификацию вещества 

Рис. 1. Лабораторный стенд: 1 — воздушные компрессоры; 
2 — регулятор расхода углекислого газа; 

3 — регулятор расхода воды; 4 — парогенератор; 
5 — теплообменник для подогрева топлива; 

6 — теплообменник для подогрева воздуха; 7 — ТОЭ; 
8 — регулируемый источник постоянного тока; 

9 — теплообменник для подогрева воздуха;
10 — катализатор дожигания топлива
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осуществляли по его времени удерживания. Коли-
чественный анализ проводили на основе предуста-
новленной зависимости площади пика вещества  
на хроматограмме от его объемной концентрации. 
По найденным значениям площадей пиков вычис-
ляли среднее арифметическое и по градуировочной 
характеристике находили объемную концентрацию 
определяемого вещества. 

Электролизер планарной конструкции, установ-
ленный в данной установке, включал 30 единичных 
ячеек, каждая из которых состояла из двух элек-
тродов, разделенных слоем электролита. Со сторо-
ны катода, имеющего отрицательный заряд, подают 
газовую смесь, подлежащую электролизу. На гра-
нице раздела фаз происходят электрохимические 
реакции, в результате которых углекислый газ  
и пары воды переходят соответственно в монооксид 
углерода и водород. Отделившиеся атомы кислоро-
да принимают электроны от катода и преобразу-
ются в ионы кислорода, которые, в свою очередь, 
могут проходить через слой электролита в сторону 
положительно заряженного электрода, называе-
мого анодом. Модель электролизера представлена  
на рис 2. 

В электролизере невозможно провести полное 
разложение водяного пара и углекислого газа, по-
этому из катодного канала выходит четырехком-
понентная смесь, содержащая H

2
O, CO

2
, CO и H

2
. 

Соотношение водород- и углеродсодержащих ком-
понентов на выходе в том числе определяется их 
соотношением на входе ТОЭ.

Теоретические основы проведения исследова-
ния. Материальный баланс определяет связь про-
центной концентрации реагентов и полученных 
продуктов при заданных расходах на входе или 
выходе из устройства при определенной токо-
вой нагрузке. При этом реагенты проходят через 
устройство по каналам, которые образуются между 
парами пластин катод-интерконнектор и анод-ин-
терконнектор. 

Технологический процесс получения синтез-га-
за можно описать потоками реагентов и продуктов 
реакций. Для этого составлен материальный баланс 
электрохимического устройства, который является 
выражением закона сохранения массы вещества 
[9–10]. 

В общем виде работу можно описать химически-
ми реакциями:

H
2
O=H

2
+1/2O

2
,                     (1)

CO
2
=CO+1/2O

2
,                    (2)

CO
2
+H

2
=CO+H

2
O,                  (3)

СО=С+1/2O
2
,                       (4)

CO+H
2
=СН

4
+ H

2
O,                 (5)

C+H
2
=СН

4
,                         (6)

H
2
+O

2
=H

2
O.                        (7)

Данный перечень можно условно разделить на 
реакции, которые описывают процесс электроли-
за реакции образования целевого продукта (1–2) 
и побочные реакции, которые связаны с предот-
вращением образования углерода на поверхности 
каналов, влекущего за собой увеличение местного 
сопротивления и потери скорости движения потока 
газа по каналам.

Для сложных процессов проводят суммирование 
уравнений отдельных стадий реакции, что всегда 
приводит к химическому уравнению полной ре-
акции. Тогда в общем виде материальный баланс 
будет содержать уравнения суммарных реакций 
электролиза (8) и побочных превращений (9), про-
текающих в катодном канале, также от уравнений 
закона сохранения массы/стехиометрических ко-
эффициентов (10), закона Фарадея (11) [9–10]:

aH
2
O+ bCO

2 
= kH

2
+ mCO+nH

2
O+lCO

2
+fO

2
; (8)

aH
2
O+ bCO

2
+ cH

2
 = 

=kH
2
+ mCO+nH

2
O+lCO

2
+hC+gCH

4
;   (9)

        
(10)

       
 

(11)

U = IR;                          (12)

где I — сила постоянного тока, А; τ — время про-
пускания тока, с; z — валентное число ионов веще-
ства; F — постоянная Фарадея, Кл/моль; υ — коли-
чество выделившегося вещества, моль; a, b, c, g, h, 
k, m, n, l, a', b', c', g', h', k', m', n', l' — стехиометриче-
ские коэффициенты; υ

a
, υ

i
 — количество вещества 

для компонентов а, i, моль; U — напряжение ячейки 
электролизера, В; R — общее сопротивление мате-
риалов ячейки, Ом [10–11].

Для математического описания работы установ-
ки определены характеризующие работу ТОЭ па-
раметры:

1. Соотношение исходных компонентов для по-
лучения синтез-газа заданного состава;

2. Расход реагентов, определяющий количе-
ство вещества, которое должно прореагировать  
в устройстве;

3. Количество электричества, затраченное  
на совместный электролиз H

2
O и CO

2
 [10–11].

Аналитическая модель материального балан-
са твердооксидного электролизера приведена  
в табл. 1.

В табл. 1 в квадратных скобках ([х]) указано про-
центное содержание элемента х, а обозначение М

х 

используется как обозначение молярных масс для 
х элементов.

Согласно составленной модели, материальный 
баланс состоит из двух потоков (целевая и побочная 
реакции), что обусловлено химическим процессом 
совместного электролиза CO

2
, H

2
O.

Рис. 2. Модель твердооксидного электролизера
 планарной конструкции
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Результаты расчетов. Рабочие характеристики 
электролизера зависят от состава реагентов, пода-
ваемых в установку. В данном случае этим пара-
метром управляли через установку определенных 
соотношений между количеством водяного пара, 
монооксида углерода и водорода (данный показа-
тель был принят как коэффициент К

1
). Для катали-

тического синтеза метанола необходим синтез-газ,  
в составе которого будет сохраняться определенное 

соотношение между количеством водорода и угле-
родсодержащих компонентов (данный показатель 
был принят как коэффициент К

2
).
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Таблица 1 
Аналитическая модель материального баланса

Реагент Количество вещества Продукт Количество вещества
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Получение синтез-газа на электролизере обе-

спечивается соотношением водородсодержащих 
компонентов к СО

2
 на входе в электролизер. Мате-

матическую модель, представленную в табл. 1, ис-
пользовали для определения зависимости коэффи-
циента К

2
 от К

1
 при использовании лабораторного 

стенда. 
Расчеты выполняли для следующих рабочих па-

раметров:
1. На катод подавалась смесь H

2
O, CO

2
, H

2
 с сум-

марным расходом реагентов 11 л/мин. Коэффици-
ент К

1
 изменялся в диапазоне от 0,1 до 7,7;

2. Напряжение электролиза составляло 40,8 В  
и 39,5 В;

3. Температура газов при электролизе составля-
ла 800 °С;

4. На выходе состав синтез-газа соответствовал 
требованию, что значение коэффициента К

2
 долж-

но быть в диапазоне от 2 до 2,4.  
Результаты расчетов представлены на рис. 3.
Из рис. 3 следует, что необходимый состав син-

тез-газа (К
2
=2–2,4) обеспечивается при К

1
 = 1,7 

(состав реагентов на входе в электролизер H
2
O — 

58,6 %, CO
2
 — 34,5 %, H

2
 — 6,9 %). 

В результате расчета сравнивали эксперимент  
с аналогичными практическими данными. На вход 
в электролизер подавали смесь газов H

2
O — 58,6 %,  

CO
2
 — 34,5 %, H

2
 — 6,9 %. Состав синтез-газа на вы-

ходе определяли с помощью отбора проб для хромо-
тографии. Результаты экспериментов представлены 
на рис. 4 в сравнении с результатами математиче-
ского моделирования согласно данным табл. 1.

Из диаграммы (рис. 4) следует, что расхождение 
между экспериментальным и расчетным состава-
ми продуктов реакций на выходе из электролизе-
ра составляет менее 6 %, наибольшие расхождения 
имеют показатели процентного содержания Н

2
О  

и Н
2
. Это можно объяснить тем, что содержание 

Н
2
О в ходе эксперимента определялось расчетным 

способом ввиду невозможности его измерения  
на хроматографе. 

Выводы и заключение. В рамках работы лабо-
раторного стенда электрохимической установки 
для получения синтез-газа при совместном электро-
лизе воды и углекислого газа были получены экс-
периментальные данные по получению синтез-газа  
с различимым соотношением газов, входящих в его 
состав, в зависимости от изменения исходного со-
става подаваемых реагентов и рабочего напряже-
ния установки.

Для описания работы твердооксидного электро-
лизера планарной конструкции построена матема-
тическая модель материального баланса, позволя-
ющая оценивать влияние соотношения реагентов 
и напряжения электролиза на состав получаемого 
синтез-газа на выходе из установки. 

В основу данной модели были заложены техно-
логические параметры работы реального лабора-
торного стенда; рассмотрены химические реакции, 
протекающие в единичном элементе электролизе-
ра; данные уравнения реакций электролиза и со-
путствующих реакций были решены относительно 
состава подаваемой газовой смеси на входе в уста-
новку. 

Проведена проверка адекватности модели пу-
тем сравнения расчетных и экспериментальных 
данных. Анализ результатов показал расхождение 
данных менее 6 %, что говорит об адекватности со-
ставленной модели и о возможности ее использова-
ния для планирования экспериментов работы элек-
трохимической установки для получения продуктов 
электролиза заданного состава. 

Полученные результаты показывают, что при 
изменении в реагентах соотношения количества ве-
щества в диапазоне от 0,1 до 7,7 для коэффициента 
К

1
 приводит к нелинейному изменению целевого 

соотношения для значений К
2
 в диапазоне от 0,2  

до 4,7. Следовательно, для дальнейшего производ-
ства различных химических веществ нужно подби-
рать свой состав реагентов для производства син-
тез-газа.  
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Рис. 3. Зависимость соотношений компонентов газа 
в реагентах и в продуктах при различных напряжениях

Рис. 4. Составы синтез-газа при соотношении компонентов 
в реагентах при К = 1,7
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THE USE OF MATHEMATICAL MODEL 
TO EVALUATE THE MATERIAL BALANCE 
OF A SOLID OXIDE ELECTROLYSER 
The effective use of solid oxide electrolysers is a promising solution for  
the energy sector and industry in general. Therefore, scientists all over the world 
are conducting research on improving the electrolysers' efficiency and reliability. 
In this paper, a mathematical model of the material balance for a solid oxide 
electrolyser is considered, which allows optimizing the operating parameters of 
existing equipment and newly designed equipment. 
In particular, special attention is focused on studying the effect of the operating 
parameters of electrochemical plants of planar design during electrolysis on  
the composition of reaction products. The relation between the compositions of 
reagents at the inlet and products at the outlet is determined on the basis of 
calculated data for a planar solid oxide electrolyser using mathematical modeling  
in comparison with experimental data.

Keywords: mathematical modeling, electrochemical devices, solid oxide electrolyser, 
chemical reactions, material balance, current strength, voltage.
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