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Projekt: Modellierung und Simulation der Zelleigenschaften auf Basis von
zeitvarianten Stoffdaten (GEENI)

Problem: Eine erfolgreiche Modellierung von Lithium-lonen-Batterien muss alle physika-
lischen und elektrochemischen VVorgange, wie beispielsweise die elektrochemischen Reaktionen
an den Elektroden, die Diffusion und Migration von lonen im Elektrolyten, den Transport
elektrischer Ladungen und den Wé&rmetransport abbilden. Zusétzlich kann es zu Beeinflussun-
gen der Eigenschaften durch Volumenédnderungen und mechanischen Spannungen in den
Elektroden kommen. Ein umfassendes Modell muss in der Lage sein, nicht nur die resultierende
Zellspannung beim Laden und Entladen, sondern auch die sich in der Batterie einstellenden
Temperaturverldufe und mechanischen Spannungen auf der Mikroebene abzubilden. Weiterhin
muss ein solches Modell die alterungsbedingten Veranderungen der Materialeigenschaften
beriucksichtigen.

Lokale Stromdichten, Temperaturen und Potenziale innerhalb einer Batteriezelle werden von
mehreren Faktoren beeinflusst. Bestimmende Parameter sind vor allem die Geometrie einer
Zelle und die Materialeigenschaften. Weiterhin werden die Elektrodenmaterialien von Akkumu-
latoren in Abhé&ngigkeit verschiedener Betriebsbedingungen (z.B. Umgebungstemperatur,
Ladezustand, Hohe des Lade- und Entladestroms) unterschiedlich belastet.

Ziel: Ziel dieses Projektes ist eine genaue Bestimmung der lokalen ZustandsgréRen in Abhan-
gigkeit der Zellkonstruktion und der Materialeigenschaften. Inhaltlich wird der Aufbau einer
Simulation auf der Elektroden- und Zellebene behandelt. Ergebnis ist ein ortsaufgeldstes,
mehrdimensionales Simulationsmodell zur Darstellung der Stromdichte-, Spannungs- und
Temperaturverteilung innerhalb einer Vollzelle. Durch die Simulation sollen lokale Material-
fehler (z.B. Verunreinigungen), wie sie bei der Produktion von Batterien entstehen kénnen, und
die Materialermiidung durch Betrieb der Zellen anhand der AusgabegrofRen erkannt werden.

Stand der Technik: Zur Modellierung von Lithium-lonen-Batterien wurden diverse Modelle
vorgestellt. Diese besitzen verschiedenste Ansatze und weisen unterschiedliche Eigenschaften
auf. Beispielsweise existieren isotherme, dynamische 2D-Modelle, die den Ladungs- und
lonentransport sehr detailliert abbilden. Solche Modelle besitzen eine hohe Rechenzeit, die sich
nur durch geeignete Vereinfachungen reduzieren lasst. Weiterhin gibt es Modelle, die zur
tiefergehenden Betrachtung nur einzelne Bereiche einer Zelle betrachten oder unter Verwen-
dung verschiedener Ersatzschaltbilder eine Modellierung auf Systemebene gestatten.
Thermische Modelle, die einzelne Warmeerzeugungsmechanismen, abbilden sind aus ver-
schiedenen Bereichen, wie beispielsweise der Brennstoffzellenforschung, bekannt. Hier stehen
die elektrochemischen Reaktionen, ohmschen Uberspannungen und Diffusionsiiberspannungen
unter Beriicksichtigung der drei Warmelbertragungsmechanismen im Vordergrund.
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Losungsweg: Basis fur die Modellierung des zu betrachtenden Systems ist ein elektrotech-
nisches Netzwerk, dem verschiedene Verfahren zur Analyse zu Grunde liegen. Beispielsweise
werden Maschenstrome, Knotenpotenziale und Ersatzquellen innerhalb der untersuchten Zelle
ermittelt. Die Vorgehensweise wird in Simulationen auf unterschiedlichen Skalengréfien
verwendet. Die Betrachtung beginnt im Aufbau der Elektroden und endet auf Ebene der Zelle.
Die errechneten Daten werden den hoher aggregierten Simulationsmodellen Gbergeben. In diese
Modelle wird in einem zweiten Schritt ein thermisches Ersatzschaltbild integriert, welches
Warmeentwicklung und -transport innerhalb der Zelle abbildet. Die Erstellung des Simulations-
programms erfolgt mittels MATLAB/ Simulink.

Projektstand: Zur Schaffung einer geeigneten Datengrundlage fur die Modellbildung und
Simulation wurden in Absprache mit den verbundenen Forschungsinstituten verschiedene
standardisierte Prifverfahren und Messroutinen erarbeitet. Dies beinhaltet die Verwendung von
einheitlichen Materialien und Herstellungsverfahren fiir die zu betrachtenden Lithium-lonen-
Batterien. Weiterhin wurde eine umfangreiche Datensammlung durch mehrere Forschungs-
stellen zusammengetragen. Durch eigene Messungen im Speicherlabor des IEE werden Daten,
die als Grundlage fur die Berechnungen dienen, ermittelt.
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Abbildung 1: Messung der Spannung von Anode (U,), Kathode (UK) und der Gesamtspan-
nung (Ug) einer LMO-Zelle in Abhé&ngigkeit des Ladezustands (SoC)
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Diese Messungen werden mit Hilfe einer 3-Elektrodenanordnung durchgefiihrt. Aus den
Messergebnissen werden Funktionen abgeleitet, die zur Simulation im Modell hinterlegt
werden. Weiterhin werden Daten aus Impedanzmessungen (vgl. Abbildung 2) und
Sprungantworten auf Strompulse gewonnen.

Zur Ermittlung von thermischen Stoffdaten der Aktivmaterialien werden Verfahren der dyna-
mischen Differenzkalometrie verwendet.
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Abbildung 2: Potentiostatische Impedanzmessung LMO-Kathode (U, ) bei einem Ladezu-
stand (SoC) von 100%

Die Grundlagen des elektrischen Ersatzschaltbildmodells wurden auf mégliche Vereinfachun-
gen geprift und werden derzeit in MATLAB/Simulink umgesetzt. Erste Simulationen nach dem
in Abbildung 3 dargestellten Ersatzschaltbild wurden erfolgreich durchgefihrt.

Arbeitsgruppe: Energiespeicher 133



IEE

:iepa;ﬂﬁ ]
Abbildung 3: 2D-Darstellung des elektrischen Ersatzschaltbilds
Abbildung 4 zeigt die Verteilung der Stromdichte einer Zelle mit einer Kapazitat von 10 Ah an

den anodenseitigen Kontrollpunkten bei einer Belastung mit 1 C. Die Entladung beginnt bei

einem Ladezustand von 85 %. Die Batterie wir tUber den dargestellten Zeitraum vollstandig
entladen.
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Abbildung 4: Ergebnisse fir die Stromverteilung anodenseitig fir eine 2-D Simulation
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Nach der Erstellung eines Ersatzschaltbilds, das sich zur Modellierung auf Zell- und System-
ebene eignet, wird derzeit ein Ansatz flr ein thermisches Modell erarbeitet. Unter Beriick-
sichtigung der verschiedenen Warmequellen und der relevanten Wérmeubertragungsmecha-
nismen wird ein thermisches Ersatzschaltbild entwickelt. Vereinfachungen, die zur Reduzierung
der Rechenzeit beitragen, um auf Zellebene in angemessener Zeit das Verhalten simulieren zu
konnen, werden derzeit gepruft.

Messungen die zur Validierung und Verifizierung des Modells nétigt sind, werden parallel zur
Modellbildung, Datenermittlung und Programmierung des Simulationsmodells durchgefihrt.
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