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»mathematisches Modell

» Modell in 1-D mit Lithium-Folien-Anode (052,), festem
Elektrolyten (©2,) und fester Kathode mit Li-Einlagerungen
(93]
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»mathematisches Modell

» Modell in 1-D mit Lithium-Folien-Anode (052,), festem
Elektrolyten (©2,) und fester Kathode mit Li-Einlagerungen
(93]

» Fiir Q, mit Poisson- und Nernst-Planck-Gleichung:

1 .
Lf(sa»,—c — DLi+6X1 (axlc + Ca)(l(p) 5 8)(1)(1%0 — _E (C - CA) m|t

€(x1,0) =Co (X1), ¢ (X1,0) = o (X1).
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»mathematisches Modell

» Modell in 1-D mit Lithium-Folien-Anode (052,), festem
Elektrolyten (©2,) und fester Kathode mit Li-Einlagerungen
(93]

» Fiir Q, mit Poisson- und Nernst-Planck-Gleichung:
1 .
Lf(sa»,—c = DLi+6X1 (axlc + Ca)(l(p) 5 8)(1)(1%0 = _E (C — CA) m|t

€(x1,0) =Co (X1), ¢ (X1,0) = o (X1).

» Fiir Q, mit Diffusionsgleichung:

L2650 = Dyidx,x, 0 Mit 0 (X, 0) = 0.
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» stationdres Problem

» Losung des stationdren gekoppelten Systems

DLi+aX1 (8X1C =+ Ca)ﬁgp) = 0
1
8X1X190 = _2762 (C - CA)
(plus Randwerte) fiihrt zu den benétigten Anfangswerten
Co (1) und o (x,) auf ;.
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» stationdres Problem

» Losung des stationdren gekoppelten Systems

DLi+aX1 (8X1C =+ Ca)ﬁgp) = 0
1
8X1X1g0 = _2752 (C - CA)
(plus Randwerte) fiihrt zu den benétigten Anfangswerten
Co (1) und o (x,) auf ;.

» Losungsansatz: Approximation der Ableitungen durch finite
Differenzen auf einem dquidistanten Gitter und
anschlieBendes Lésen eines nichtlinearen
Gleichungssystems.

4/11

Gautam Banhatti, Jan Willimzig



-
— —— \WESTFALISCHE

WILHELMS-UNIVERSITAT
MUNSTER Lithium-lonen-Akkus | 5/11

»Robin-Randbedingungen fiir das elektr. Potential

» Gesucht: ¢ (X) = &, — Ads.
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»Robin-Randbedingungen fiir das elektr. Potential

» Gesucht: ¢ (X) = &, — Ads.
» Annahme: planare Grenzflache zwischen Elektroden und
Elektrolyt — Plattenkondensator.
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»Robin-Randbedingungen fiir das elektr. Potential

» Gesucht: ¢ (X) = &, — Ads.
» Annahme: planare Grenzflache zwischen Elektroden und
Elektrolyt — Plattenkondensator.

» Dann gelten: Cs = A%w E= 2% und E = —xo.

» Einsetzen und Cs = ACs liefern

s &= 55 0y baw. 9,0 + S0 = 5

€0Er €0Er €0Er €0Er

— Oy +

b,
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»Robin-Randbedingungen fiir das elektr. Potential

» Gesucht: ¢ (X) = &, — Ads.
Annahme: planare Grenzflache zwischen Elektroden und
Elektrolyt — Plattenkondensator.

Dann gelten: Cs = A%w E= 2% und £ = —xo.

Einsetzen und Cs = ACs liefern

v

v

v

Cs Cs Cs Cs

EoEr EoEr EoEr EoEr
» normiert: 1 o
Onp+ —p="".
VE VE
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»Neumann-Randbedingungen fiir die Konzentration

» Klassische Modellierung einer Redoxreaktion A= B durch

0:Cp = —kyCp + ki Cp.
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»Neumann-Randbedingungen fiir die Konzentration

» Klassische Modellierung einer Redoxreaktion A= B durch

» Mithilfe der Eyring-Theorie k; = kgTh~* exp (—AG;t (RT)_1>

und AG} = AGh, — aA®sF, AGH = AGh, + (1 — o) AdsF
folgt . .
0iCp = —kVCAeaA"OS + erBe_(l_a)AwS

fiir geeignete Koeffizienten IA<V, k; und Normierung
Aps = ADsRTF 1,
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»Neumann-Randbedingungen fiir die Konzentration

» Ubergang zum Fluss /x und Normierung:

n/A — I?VCAeO‘(QDO*LP) _ ,;rCBef(lfa)((pofgo)
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»Neumann-Randbedingungen fiir die Konzentration

» Ubergang zum Fluss /x und Normierung:
n/A — I?VCAeO‘(QDO*LP) _ ,;rCBef(lfa)((pofip)

> Im Modell
/A = DU+6X1C + DLi+Ca)(1$0.
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»Neumann-Randbedingungen fiir die Konzentration

» Ubergang zum Fluss /x und Normierung:
n/A — I?VCAeO‘(QDO*LP) _ ,;rCBef(lfa)(V’O*(p)

» Im Modell
/A = DL]+6X1C + DLi+66X1SO‘

» Analoge Modellierung fiir o auf 9, N 9.
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»Losung des stationdren Systems

» Finite Differenzen — Koeffizientenmatrizen L. (¢), L, und
Funktionsvektoren F¢, F,, (c).
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»Losung des stationdren Systems

» Finite Differenzen — Koeffizientenmatrizen L. (¢), L, und
Funktionsvektoren F¢, F, ().

» Bestimmung der Nullstelle der nichtlinearen Funktion

G(c,p) = (Lcc(fo) LC;,) (;) N (F:EC))

mithilfe des fsolve-Matlab-Befehls
(Levenberg-Marquardt-Algorithmus).
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Initial Potential and Concentration Distribution

across the Solid Elektrolyte
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Lithium-lonen-Akkus

»Losung des stationdren Systems

Anfangswerte der Konzentaton i des Potentas im Elekalyien

Abbildung: Vergleich der Losungen fiir das stationdre Problem
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»Losung des stationdren Systems

Initial Potential and Concentration Distribution
across the Solid Elcktrolyte i
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Abbildung: Vergleich der Losungen fiir das stationdre Problem
(Ausschnitt)
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»Verbesserung der stationdren Losung

» Zurzeit noch Abweichungen nahe bei o und 1.

Lithium-lonen-Akkus
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»Verbesserung der stationdren Losung

» Zurzeit noch Abweichungen nahe bei o und 1.

» Hoher Rechenaufwand und numerische Oszillationen bei
hoher Stiitzstellenzahl
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»Verbesserung der stationdren Losung

» Zurzeit noch Abweichungen nahe bei o und 1.

» Hoher Rechenaufwand und numerische Oszillationen bei
hoher Stiitzstellenzahl

» mogliche Verbesserungen:
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»Verbesserung der stationdren Losung

» Zurzeit noch Abweichungen nahe bei o und 1.
» Hoher Rechenaufwand und numerische Oszillationen bei
hoher Stiitzstellenzahl
» mogliche Verbesserungen:
» Wechsel des Verfahrens, zum Beispiel Finite Elemente
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»Verbesserung der stationdren Losung

» Zurzeit noch Abweichungen nahe bei o und 1.

» Hoher Rechenaufwand und numerische Oszillationen bei
hoher Stiitzstellenzahl

» mogliche Verbesserungen:

» Wechsel des Verfahrens, zum Beispiel Finite Elemente

» Anpassung der Schrittweite an Gestalt der Lésung — feinere
Auflosung an den Randern, weniger Stiitzstellen im Intervall,
da c und ¢ hier nahezu konstant.
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»Verbesserung der stationdren Losung

» Zurzeit noch Abweichungen nahe bei o und 1.

» Hoher Rechenaufwand und numerische Oszillationen bei
hoher Stiitzstellenzahl

» mogliche Verbesserungen:

» Wechsel des Verfahrens, zum Beispiel Finite Elemente

» Anpassung der Schrittweite an Gestalt der Lésung — feinere
Auflosung an den Randern, weniger Stiitzstellen im Intervall,
da c und ¢ hier nahezu konstant.

» Verwendung eines besseren Losers
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