Lithium-Ionen-Batterien

Mathematische Modellierung und Simulation

Hintergrund

Die Speicherung von Energie ist ein groBer Engpass bei allen Konzep-
ten fiir die Umstellung der Energieversorgung auf erneuebare Energi-
en. Fr Lithium-lonen-Batterien, denen in diesem Kontext eine erheb- l e € T
liche Bedeutung zukommt, besteht ein groBer Bedarf zur Entwicklung
neuer Batteriemodelle. Wahrend beispielweise klassische Modelle auf
der Annahme beruhren, dass die Lithium-Atome gleichzeitig in den | 1671

Teilchen der Kathode gespeichert werden, verkérpert die nunmehr zu- .‘

grunde gelegte Fokker-Planck-Gleichung die Idee, dass die Teilchen
der Kathode eines nach dem anderen geladen werden. Die Spannung-
Ladungs-Kurve zeigt Hysterese und einen Phasentibergang wahrend
des Ladevorgangs. Unser Modell sagt dieses Verhalten nunmehr kor-
rekt voraus.

Unser Service

Wir entwickeln neue mathematische Modelle fiir alle Komponenten von Lithium-lonen-Batterien. Hierzu gehoren Viel-
teilchenelektroden, Graphit-Elektroden, der Elektrolyt sowie Elektrolyt-Elektroden-Grenzflachen. Die Modelle beschreiben
elektrochemische Prozesse und Transportphdnomene mittels partieller Differentialgleichungen im Volumen und durch
Ubergangsbedingungen an den Grenzflachen. Sie sind geeignet, die Spannungs-Ladungs-Eigenschaften der entsprechenden
Komponente vorherzusagen.

Leistungen

B Der langsame Lade- und Entladevorgang wird durch eine Fokker-Planck-Gleichung fiir eine Vielteilchenkathode be-
schrieben.

B Das Schnelllade-Regime wird durch ein gekoppeltes System von viskosen Cahn-Hilliard- und Lame-Gleichungen mo-
delliert, welche die Kopplung von Diffusion und mechanischen Spannungen innerhalb der Elektrode beriicksichtigt.

B Die Anoden sind (iblicherweise durch Graphit-Elektroden mit einer geschichteten Struktur dargestellt. Das Modell be-
schreibt die reversible Speicherung von Lithium-lonen in den Schichten. Der Speichervorgang wird auch durch eine
Fokker-Planck-Gleichung beschrieben.

B Der Elektrolyt wird durch ein véllig neues Modell beschrieben, das die Defizite der etablierten Nernst-Planck-Modelle,
die in der Regel die Grundlage fir die bestehenden kommerziellen numerischen Codes bilden, Gberwindet.

B Die Kontaktflache zwischen dem Elektrolyten und der Elektrode wird durch neue Sprungbedingungen modelliert, welche
die chemischen Reaktionen an der Elektroden-Oberflache beriicksichtigen. Die Modell-Gleichungen verallgemeinern
und korrigieren die Butler-Volmer Formeln.

Anwendungsbeispiel

B Automobilindustrie
B Industrie-und Konsumgiterbereich (Smartphones, Notebooks, Tablet-PCs, etc.)
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