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Simulationswerkzeug flr neuartige Batteriekonzepte mit

Festelektrolyten

Ausgangssituation und Problemstellung

Weltweit vollzieht sich eine Energiewende, die auch in Deutschland besonders intensiv von Politik und
Gesellschaft eingefordert wird. Ein Kernelement hierfir ist die Entwicklung und Bereitstellung von effizienten,
wirtschaftlichen, sicheren und nachhaltigen Energiespeichern wie z. B. Akkumulatoren. Zwei beispielhafte
Anwendungsgebiete wieder aufladbarer Batterien sind der Ausgleich zeitlicher Schwankungen der
Energiegewinnung durch erneuerbare Energiequellen, wie z. B. Wind- und Solarkraftanlagen, oder der
vielbeachtete Bereich elektromobiler Antriebe, in dem auch die BMW AG als weltweit operierender
Automobilhersteller sehr engagiert ist, u. a. durch die Produktion der Fahrzeuge der Submarke BMW i (siehe
Abb. 1). Eine stark zunehmende Verbreitung von Fahrzeugen mit elektrischen Antrieben ist ein Ziel, das
sowohl in Deutschland als auch in vielen anderen Landern der Welt derzeit intensiv verfolgt wird. Die Planung
der Bundesregierung, eine Anzahl von 1 Million Elektro- und Hybridfahrzeugen bis zum Jahr 2020 anzustreben,
besteht weiterhin. In Frankreich und in GrofR3britannien soll nach jungsten politischen Entscheidungen der
Verkauf von Fahrzeugen mit Verbrennungsmotoren ab dem Jahr 2040 verboten werden. Die in den
Fahrzeugen zu verwendenden Batterien sind eine der wichtigsten Schlisseltechnologien auf dem Weg zu den
angestrebten Zielen im Bereich der Elektrifizierung des Verkehrs.

Abb. 1: BMW i8 Fahrzeug — innere Struktur mit u. a. elektr. Antriebsstrang inkl. Hochvoltspeicher — Zelle.

Die Lithium-lonen-Batterie (LIB) mit flissiger Elektrolytldsung stellt denjenigen Batterietyp dar, der derzeit den
Markt fur Elektro- und Hybridfahrzeuge dominiert. Die Reichweiten von Fahrzeugen mit LIBs werden jedoch
sehr haufig aus Verbrauchersicht noch als unzureichend erachtet. Festkdrperbatterien werden inzwischen in
der Forschung in vielfacher Hinsicht als den LIBs potentiell liberlegen angesehen. Der in heutigen LIBs
eingesetzte flissige Elektrolyt sowie der Separator, der heutzutage meistens aus Polyethylen bzw. -propylen
besteht, werden dabei durch einen festen Elektrolyten ersetzt. Durch den Einsatz von Festelektrolyten kdnnen
hochkapazitive Materialien eingesetzt werden, die in Kombination mit flussigen Elektrolyten nicht realisierbar
sind, wodurch die Energiedichte gesteigert werden kann. Zudem bieten Festkdrperzellen gleichzeitig eine
erhohte Sicherheit, da der entflammbare flissige Elektrolyt entféllt, generell keine flissigen Komponenten mehr
enthalten sind, die aus Zellen austreten konnten, und das Wachstum von sog. Dendriten reduziert wird. Abb. 2
stellt eine beispielhafte Variante einer Festkdrperzelle mit einer sogenannten Komposit-Anode dar.

Es ist allerdings aller Voraussicht noch ein sehr weiter Weg zu gehen, bis Festkorperbatterien tatséchlich im
industriellen Maf3stab eingesetzt werden und somit einen Beitrag zur Energiewende leisten kdnnen. Allgemein
muss namlich zweifellos noch ein mangelhaftes Verstandnis einer Vielzahl von sich in Festkorperbatterien
vollziehenden physikalischen bzw. elektrochemischen Prozessen konstatiert werden, das einer umfassenden
Entwicklung, Produktion und Nutzung von Festkdrperbatterien in diesem Anwendungsbereich entgegensteht.
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Zu diesen bislang noch unzureichend verstandenen
Vorgangen sind insbesondere die wechselseitigen
mechanisch-elektrochemischen Beeinflussungen zu
zahlen. Volumenanderungen des Aktivmaterials, die
beim Laden und Entladen auftreten, dirfen z. B. nicht
in zu hohen mechanischen Spannungen in den
Elektroden resultieren und somit die mechanische
Integritat der Zelle gefahrden. Gefahrlich sind in
diesem Zusammenhang u. a. potentielle Risse in den
Festkdrpern. Dies stellt ein hochst komplexes
Elektrochemie-Struktur-Interaktionsproblem dar,
dessen numerische Losung sehr hohe qualitative
Anspriche an die hierfir zu verwendenden
numerischen Methoden stellt. Die Herausforderungen
ergeben sich hierbei insbesondere aus der notwendigen Einbeziehung der Mikrostruktur, der Nichtlinearitat
der Teilprobleme, der komplexen Interaktion sowie nicht zuletzt der GroR3e der zu ldsenden Systeme.
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Abb. 2: Beispielhafte Festkérperzelle mit Komposit-Anode.

Projektziel

Mit Unterstltzung der Bayerischen Forschungsstiftung und unter Leitung der AdCo Engineering® GmbH
leistet dieses Projekt einen entscheidenden Beitrag zur Beschleunigung des Einsatzes von Festkdrperbatterien
fur die Ziele der Energiewende. Computerbasierte Simulationen kénnen zum einen experimentelle
Untersuchungen unterstiitzen bzw. begleiten und eréffnen zum anderen die Moglichkeit, physikalische bzw.
chemische Phanomene, die experimentell nicht bzw. nur mit unvertretbarem Aufwand betrachtet werden
kénnen, darzustellen und zu analysieren. Darlber hinaus bieten sie vdllig neue Perspektiven im Design- und
Entwicklungsprozess. Daher sind fundierte und vorhersageféhige numerische Simulationen der Vorgange in
Festkdrperbatterien entscheidend flr eine zielgerichtete und erfolgreiche Entwicklungs- und Forschungsarbeit
mit dem Ziel, die physikalischen und elektrochemischen Prozesse zu verstehen, bzw. fir die Entwicklung
neuer, innovativer Konzepte fur Festkdrperbatterien. Aufgrund der zuvor erwéhnten hohen Komplexitat des hier
vorliegenden Elektrochemie-Struktur-Interaktionsproblems sind derzeit kommerziell bzw. als ,open-source*-
Produkt erhaltiche CAE-Software-Pakete jedoch nicht geeignet, um solche realistischen und
vorhersagefahigen Berechnungen durchzufihren. Die AdCo Engineering® GmbH entwickelt als eine ihrer
Kernkompetenzen eigene fortgeschrittene Simulationsanséatze und setzt sie in diesem Projekt als Schlussel
zum besseren Versténdnis dieser neuen Art von Batterien ein.

Ziel dieses Projekts ist die erstmalige Entwicklung eines 3-D-
Simulationswerkzeugs fur kinftige, neuartige Batteriekonzepte mit
Festelektrolyten. Unter enger Begleitung der Anwendersicht wird dabei
ein originelles, vorhersagefédhiges Simulationsmodell konzipiert und
implementiert. Im Gegensatz zu bestehender Simulationstechnologie,
die in der Regel auf einer Reihe vereinfachender Annahmen beruht,
wird in diesem Projekt eine realistische Abbildung aller relevanten
physikalisch-chemischen Vorgange in Festkorperbatterien erreicht.
Insbesondere  wird hierbei die beidseitige Kopplung von
Strukturmechanik und Elektrochemie innerhalb der Zelle unter
Berucksichtigung von 3-D-Elektrodenstrukturen inkludiert. Dabei werden
unter anderem neuartige Ansatze zur Simulation poréser Medien (siehe
Abb. 3) eingesetzt. Somit werden erstmals vorhersagefahige
Simulationen von Festkorperbatterien ermoglicht, die zur signifikanten
Verbesserung des Systemverstédndnisses beitragen und spéter unter Abb. 3: Beispiel einer 3-D porésen
anderem im Entwicklungsprozess derartiger Batteriesysteme bei der Struktur.

BMW AG effizient eingesetzt werden.
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