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ABSTRAKT

Tato prace je zaméfena na lithium-iontové akumulatory obecné a na jejich moznosti
modelovani v systému ANSYS Fluent. V préaci jsou popsany jednotlivé vyhody
a nevyhody lithium-iontovych akumulatora. Dale jsou zde popsany jednotlivé modely
a submodely, které nabizi program ANSYS Fluent. Nezbytnou soucasti prace
je modelovani realné baterie a porovnani jednotlivych vysledkii mezi realnou baterii

a simulaci samotnou. V posledni fadé€ je provedena simulace prarazu baterie.

KLiCOVA SLOVA
Lithium-iontovy akumulator, MSMD Metoda, ANSYS Fluent, NTGK Model.

ABSTRACT

This work is focused on lithium-ion batteries in general and their modeling capabilities
in ANSYS Fluent. The various advantages and disadvantages of li-ion batteries
are describes in my work. There are also described the various models and submodels
offered by ANSYS Fluent. An essential part of the work is to model the real battery
and compare the results between the real battery and the simulation itself.

Finally, simulation of battery breakdown is performed.

KEYWORDS
Li-ion battery, MSMD approach, ANSYS Fluent, NTGK Model.
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UvoD

Lithium iontové akumulatory nas provazi uz od poloviny Sedesatych let minulého
stoleti, kdy byly vyrobeny prvni verze. Ackoliv na zacatku vyvoje byly vyrobitelné
pouze v nedobijitelné verzi, tak v dneSni dobé jsou jiz fadu let na trhu i ve formé
dobijitelné. Diky svym vybornym parametrim jsou vyuzivany v ruznych oblastech
techniky, at uz se jedna o rizna zafizeni, jako jsou mobilni telefony, tablety
a notebooky. V soucasné dobé se, jako alternativni zdroj energie, zacinaji uplatiiovat
¢im dal tim vice lithium-iontové baterie v automobilovém primyslu pro napajeni

elektrickych automobild a motorek.

Lithium iontové akumulatory uz fadu let dominuji na trhu a jejich vyuziti je ¢im
dal vétsi. S kazdym pfibyvajicim rokem muzeme sledovat, jak se vyrobci Li-ion baterii
predhanéji a nabizeji baterie s vySSi kapacitou, delsi zivotnosti, niz§i hmotnosti,

ale hlavné také nizsi cenou.

Nezbytnou soucasti lithium iontovych akumulatord je také bezpecnost, na kterou
je v soucCasné dobe kladen velky duraz. V dusledku zmensovani velikosti a zvySovani
kapacity dochazi k nezadoucimu zahfivani, které mize mit za nasledek zniCeni baterie,
atim padem muze dojit k ohrozeni, zranéni nebo i dokonce umrti lidi. Typickym
prikladem jsou praveé zminované elektromobily, které maji stovky téchto zabudovanych
baterii. Z divodu bezpecnosti se védci pokousi potlacovat negativni jevy, ale 1 najit

bezpecnéjsi materialy a metody vyroby.

S prichodem priisnéj§ich podminek pro zivotni prostiedi a raznych norem
se v posledni dobé hodn€ hovoti o snizeni poctu aut se spalovacim motorem zejména
v Némecku a Ciné. Pokud by se méli spalovaci motory opravdu omezit, ba méli
dokonce i zmizet z trhu, ptisp€lo by to zejména k vétsi produkci elektromobilti a tim

padem k vét§imu vyuziti lithium iontovych akumulatord, které dnes ovladaji trh.



1 LITHIUM IONTOVE AKUMULATORY

V této kapitole jsou rozebrany Li - iontové akumulatory z hlediska historie, jsou
zde popsany jednotlivé vyhody, nevyhody a slozeni vCetné rozebrani jednotlivych
slozek akumulatoru. Nakonec jsou zminény chemické reakce a zobrazeny

charakteristiky nabijeni a vybijeni.

1.1 Historie akumulatoru

V poloviné Sedesatych let minulého stoleti byly vynalezeny prvni primarni lithiové
Clanky, které se jiz od zacatku vyznacovaly vysokou mérmou kapacitou a energii, velice
nizkym samovybijenim a mnoha dalSimi pfiznivymi vlastnostmi. Ackoliv byly
na pocatku vyrobitelné pouze v nedobijitelné verzi, tak se brzy ukazalo, ze je mozné

tyto ¢lanky vyrobit i ve verzi dobijitelné. [1]

Prvni pokusy zacaly zhruba v poloviné sedmdesatych let, kde na kladnou elektrodu
byly pouzity sulfidy kovi a na zapornou elektrodu kovové lithium. Jelikoz vSak

dochazelo k pasivaci elektrod a korozi, byly vysledky neuspokojivé. [1]

Pasivace elektrod je chemicky jev, pfi kterém se po urCitém Casovém useku,
kdy dochézi ke kontaktu kovovych elektrod s elektrolytem nebo jeho rozpoustédlem,
vytvoii na jejich povrchu kompaktni vrstva sloucenin. Tato vrstva pak zabratiuje,
aby ionty elektrolytu mohli pfistupovat k povrchu elektrody. [2]

Mezi dalsi problém patii to, ze lithium ma snahu vytvaret jehliCky pifi nabijeni
malym proudem. Tyto jehlicky pak perforuji separator a dochazi tim k vnitfnim zkratim
akumulatoru. Lithium také pfi nabijeni tvofilo vysoce reaktivni houbovitou hmotu, coz

meélo za nasledek teplotni pochody, které nebylo mozné predvidat. [1]

Pocatkem osmdesatych let pfichazeji pokusy s ¢lanky, kde se vyuziva sloucenin
LiWO2, Li6Fe203 nebo Li9MoSe6 jako zdroj lithiovych iontl Li+ na zéporné
elektrodé. Naopak na kladné elektrodé se pouzivaji slouceniny niobu, wolframu,
vanadia, wolframu ¢i molybdenu. Uspokojivé vysledky vsak nepfichazi ani v tomto
ptipadé, protoze Clanky maji nizkou kapacitu, nizké napéti (1,8 V, 2,7 V), energeticky
naroc¢nou, drahou nebo také komplikovanou vyrobu. [1]

Nejvetsi pokrok prichazi od zastupcu firmy Sony v roce 1990, kdy predstavuji
novou technologii, ktera vyuziva na zaporné elektrodé jako aktivni material smés

grafitu obohaceného lithiem a polyolefint. [3]



Kladna elektroda Zaporna elektroda

Obrazek 1: Pohyb iontu Li+ pfi nabijeni a vybijeni (pfevzato z [1]).

Na obrazku 1 je zachycen pohyb iontd Li*, které pii nabijeni cestuji z kladné
elektrody na zapornou a pii vybijeni ze zaporné elektrody na kladnou. Od toho vznikl
nazev Li-ion akumulétoru. Tento nazev zavedl vykonny feditel firmy Sony Energytec

pan K. Tozawa. [1]

Mimo Li-ion akumulatort je mozné se taky setkat s oznaCenim jako je lithiovy

akumulator, akumulator Li nebo akumulator Lithium-polymer (Li-Pol.). [1]

Prvni komer¢né dostupna aplikace s Li-ion technologii se objevuje jiz v lednu roku
1991, kdy firma Sony pfichazi na trh s mobilnim telefonem s nazvem ,,Handyphone
HP-211%

pozdgji v zafi 1 u videokamer Sony. [3]

coz pfinasi firmé okamzity uspéch. Li-iontovy akumulator je pouzit o rok

2

Nejvétsi produkci Li-iontovych akumulatori je Japonsko, které prislo na trh
s vlastnimi verzemi valcovych a prizmatickych akumulatorti. Zhruba 98 % svétové

produkce se vyrobi pravé v této zemi. [1]

1.2  Vyhody Li - iontovych akumulatori

e Vysoka energie — Li-ion 4/3AF — az 12330 mWh (3425 mAh/3,6 V), NiCd
4/3AF - 2400 mWh (2000 mAbh/1,2 V), NiMH 4/3AF - 5400 mWh
(4500 mAh/1,2 V).

e Vysoké jmenovité napéti - typicky 3,6 V (je mozné se setkat i se jmenovitym
napétim 3,2 V,3,0V,2,0V,1,5V).

e Dlouha zivotnost - zhruba 500 az 1500 cyklu.



1.3
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Nizka hmotnost — Li-ion 4/3AF — 40 g, NiCd 4/3AF — 45 g, NiMH 4/3AF —
60 g.

Nizké samovybijeni — zhruba 8 % za meésic pfi +20 °C (u NiCd a NiMH

akumulatort je to cca 25 % za mésic).
Nemaji tzv. pamétovy efekt.
Nejsou zavadné pro zivotni prostredi (neobsahuji karmium, rtut’ ani olovo).

Dobra bezpeCnost pifi pozemni a namoini dopravé (problémy s leteckou

dopravou).

Diky zméné napéti, které je v prubéhu vybijeni vétsi nez u NiCd nebo NiMH
akumulatort, 1ze 1épe stanovit zbytkovou kapacitu akumulatoru. [4]

Nevyhody Li - iontovych akumulatoru

Nabijeci proud omezen na 1,5 It. Akumulator je konstantnim napétim plné nabit
do 3 hodin, nicméné je mozné nabit Li-ion akumulator béhem jedné hodiny

ina 80 az 85 %. (Akumulator NiCd je mozné nabyt i za 15 minut).

Vybijeci proud maximalné do 2 It, ale existuji 1 specidlni lithiové akumulatory,
kde je vybijeci proud nékolikrat vétsi. (U akumulatoru NiCD je vybijeci proud
do 20 It).

Pracovni teplota Li-ion akumulatorti vétSinou do -20 °C. (Akumulatory NiCd
az 40 °C).

Oproti NiCd nebo NiMH maji Li-ion akumulatory velky vnitini odpor - 10x
vétsi. U specialnich lithiovych akumulatort je vnitini odpor maly. Jedna se vSak
o akumulatory, které maji vybijeci proud 15 az 30 1It.

Li-ion akumulatory musi obsahovat fidici elektricky obvod, protoze jsou
nachylné na prebijeni a podvybijeni. Pokud pfi vybijeni nastane, ze napéti klesne

pod povolenou mez, dochazi ke zniceni akumulatoru.

Vysoka prodejni cena - ceny vSak rok od roku klesaji. [4]

Slozeni Li - ion akumulatoru

Z Ceho se sklada takovy Lithium - Iontovy akumulator nam ukazuje obrazek nize.
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Obrazek 2: SloZeni Li-ion akumulatoru (pfevzato z [5]).

1.4.1 Kladna elektroda

Kladna elektroda (Katoda) je tvorena lithium kovovymi oxidy (jako jsou LiCoO,,
LiMn,0,, LiMnyO4, nebo LiNiO;), oxidy vanadu, olivinu a dobijecimi oxidy lithia.
Nejvice studovanymi materialy Li - ion baterii jsou vrstvené oxidy, které obsahuji
kobalt a nikl. Ty vykazuji vysokou stabilitu v rozsahu vysokého napéti. Bohuzel kobalt
ma omezenou dostupnost v prfirodé a je toxicky. Oxidy vanadu maji velkou kapacitu
avynikajici kinetiku. Oliviny jsou netoxické, ale maji nizkou vodivost.
Proto se kombinuji rizné smeési kobaltu, niklu a manganu, aby vznikly co nejlepsi
vlastnosti a minimalizovaly se nevyhody. [6]

1.4.2 Zaporna elektroda
Zaporna elektroda (Anoda) je tvofena materialy, jako je napiiklad lithium, grafit

(uhlik), kfemik, ¢i dalSimi jinymi intermetalickymi materidly. Lithium je velmi
reaktivni prvek, ktery dosahuje vysokého zaporného napéti, ale problémem je,
ze za pritomnosti vzduchu hofi. Kremik méa zase extrémné vysokou kapacitu
(4,199 mAh/g). Dnes se prevazné vyuzivaji uhlikaté anody, protoze maji dobrou
dostupnost a nizkou cenu. [6]

1.4.3 Separator

Separator je akumulatorova prepazka, ktera oddeluje obé elektrody od sebe, ¢imz
se zabranuje zkratu. V pripadé kapalného elektrolytu se pouziva pénovy material

jako separator, ktery se ponoifi do elektrolytu a drzi jej na misté. Je potieba,

10



aby separator byl elektricky izolant, zaroven mél minimalni odpor -elektrolytu,
maximalni mechanickou stabilitu a chemickou odolnost vici degradaci ve vysoce

elektrochemicky aktivnim prostiedi. [6]

1.4.4 Elektrolyt

Elektrolytem je nejcastéji lithna stl (LiPF6, LiBF4, LiClO4) nebo organické
rozpoustédlo (ether, rizné smési etylen-, propylen-, dimethyl- nebo diethyl-karbonat
apod.). Elektrolyt musi byt vodivy pro lithiové ionty, které pii vybijeni a nabijeni putuji

mezi anodou a katodou. [5]

1.5 Katodové materialy

LiNig 33Mny 33C00330:

Tento material jiz spada do druhé generace katodovych materialt, které maji
vrstvenou strukturou, stejné€ jako LiCoO,. LiNig33Mng33C00 330, mizeme povazovat
za pevny roztok LiMnO;, LiNO; a LiCoO,. Tento material nahrazuje v dneSni dobé
katodové materidly, jako jsou LiCoO, nebo LiMn,0,4. Teoreticka kapacita materialu
LiNig 33Mng 33C0¢ 330, je zhruba 280 mAh/g, nicméné dosazitelna kapacita se pohybuje
v rozmezi od 160 mAh/g do 200 mAh/g. Mezi hlavni vyhody tohoto materialu patii
velmi vysoka kapacita a vysoky potencial vuci lithiu. Obé tyto vyhody zajistuji
materidlu vysokou gravimetrickou hustotu energie, ktera se pohybuje kolem
630 Wh/kg. Jako dal§i vyhody muzeme zminit vysokou teplotni stabilitu nebo malou
reakci s elektrolyty. Naopak mezi hlavni nevyhody patii jednoznacné cena materiald,
omezenost zdroju a proces vyroby, ktery zpusobuje vyssi naklady pii vyrobé tohoto
materialu. [27]

LiC002

Tento material patii mezi nejpouzivanéjsi katodové materialy, které se pouzivaji
pro vyrobu lithium iontovych akumulatort. Stejné jako LiNig33Mng33C0(330; se tento
material vyznacuje vrstvenou strukturou. Teoreticka kapacita tohoto materialu je zhruba
274 mAh/g, nicméné dosazitelna je zhruba 140 mAh/g. Gravimetrickd hustota energie
je u LiCoO, zhruba 550 Wh/kg. Nevyhodou tohoto materidlu je pouziti kobaltu,
ktery patii mezi poméme drahé materialy. Z tohoto diivodu je pouzit hlavné v mensich
akumulatorech. Mezi dal§i nevyhody patfi teplotni nestabilita, kdy pfi pfekroceni
teploty nad 180 °C dochazi k uvoliiovani kysliku ze struktury. Tento material navic
nesmi byt vybijen a nabijen vétSim proudem nez je 1 C, protoze pfi pouziti vét§iho

proudu dochazi k nadmérnému zahtivani. [27]
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LiMn,0,

Na zakladé¢ vyzkumu v devadesatych letech minulého stoleti bylo zjisténo,
Ze se tento material vyznacuje strukturou stechiometrického spinelu a méa kubickou
krystalografickou soustavu. Teoretickd kapacita je zhruba 148 mAh/g, nicméné
dosazitelnd kapacita je okolo 110 az 120 mAh/g. Mezi hlavni vyhodu materialu
LiMn,0y patii nizka cena, ktera je zpusobena dostupnosti materiald pro jeho vyrobu.
Jako dalsi vyhody miZeme zminit schopnost snaset vysoké zatizeni, vysoky potencial
a pomérné vysokou teplotni stabilitu. Vyhodou tohoto materidlu je také trojrozmérna
spinelova vnitini struktura, ktera mezi elektrodami zlepSuje presun iontl, a tim
je docileno mensiho vnitintho odporu a zatizitelnosti. Mezi nevyhody patii nizsi
kapacita a zvétSovani objemu v dasledku zmény struktury. Gravimetricka hustota
energie je zhruba 480 Wh/kg. [27]

1.6 Anodové materialy

Grafit

Mezi hlavni pouzivany anodovy material mizeme zaradit uhlik, ktery tvoii amorfni
1 krystalickou formu. Grafit ma velmi vysoky bod tani, zhruba kolem 3500 °C
a je do urcité miry chemicky staly. Vétsina dnes bézné pouzivanych lithium-iontovych
akumulatord pouziva prave grafit jako aktivni elektrodovou hmotu. Grafit miazeme
rozdelit na dva typy, a to na prirodni a synteticky. Kazdy typ méa pak specifické
vlastnosti, které se vhodné pouzivaji pfi konkrétni aplikaci. Bézny synteticky grafit
nema pozadované vlastnosti, aby mohl byt pouzit v lithium-iontovych akumulatorech.
Pfi zpracovani pfirodniho grafitu lze vyprodukovat vysoce krystalizovany pfirodni
grafit, ktery ma velmi dobrou elektrickou a tepelnou vodivost. Teoretickd kapacita
grafitu je zhruba 372 mAh/g. Pfirodni grafit mizeme rozdélit do tfi zakladnich typu,
jedna se o vloCkovy grafit, zilni grafit a v posledni fad€¢ mikrokrystalicky (amorfni)
grafit. [28]

1.7  Chemické reakce Li - ion baterie pri nabijeni a vybijeni

Elektrochemické procesy, které probihaji pfi nabijeni a vybijeni mizeme vyjadfit

pomoci nasledujicich rovnic zobrazenych na obrazku (viz rovnice 2.1 a 2.2).

vybijeni

2 LiMO; + LitT+ {W e” 2 Lizy s MO; (2.1)
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Pfi chemickém procesu se v ¢lanku pfemist'uji ionty lithia. Lithiové ionty sméfuji
behem nabijeni od kladné elektrody smérem k zaporné, kde se ukladaji v uhlikové
struktufe do volnych mist. Béhem vybijeni se pak tento proces opakuje, ale probiha
opacng. [5]

vybijeni

Li,C. ?ﬂ Liy 1C.+Lit+e- (2.2)

1.8  Nabijeci a vybijeci charakteristiky Li - ion baterie

Nasledujici obrazek (viz obr. 3) ukazuje, jak vypada nabijeci charakteristika Li-on
baterie. Charakteristika je rozdélena do dvou fazi. V prvni fazi se akumuléator nabiji
konstantnim proudem velmi rychle, az do doby, dokud neni dosazeno konecné nabijeci
napéti (4,2 V). V tomto okamziku je akumulator nabit pfiblizné na 70 az 80 %
a nasleduje faze 2, ve které se akumulator nabiji konstantnim napétim a nabijeci proud
pomalu klesd az k nule. Pokud nabijeci proud klesne az na hodnotu 0,05 It, tak
je akumulator pln€ nabit. Jelikoz nabijeci proud postupné klesa, neni tfeba nabijeni
akumulatoru nijak hlidat. [8]

1. faze 2. faze
5, o= ssrssnsssssflassshasssnssnsascnsannhanansssssansannajannnn
napéti &lanku
— 4 .............................................
= »
E stupen nabiti — +100 =
[ T T e L L L LT ETTETT PEP &
o ' —
" ‘ E
b i e
g 3k SRR b - " : -ﬁ
. ) T 50 o
nabijeci proud =

..................................................

I

L
0 1 2 3
doba nabijeni [h]

Obrazek 3: Nabijeni Li - ion baterie (pfevzato z [8]).

Na dalsim obrazku (viz obr. 4) je zndzornéna vybijeci charakteristika Li-ion
baterie. Z obrazku je patrné, ze se napéti na akumulatoru béhem vybijeni moc neméni.

V okamziku, kdy je stuper vybiti zhruba 80%, zac¢ina napéti akumulétoru rychle klesat.
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Obrazek 4: Vybijeni Li - ion baterie (pfevzato z [8]).

1.9  Bezpecnost lithium iontovych akumulatori

V dnesni dobé je kladen velky diraz na bezpecnost lithium iontovych baterii,
které pfinaseji fadu rizik. Kazdy lithium iontovy ¢lanek obsahuje fadu latek, které maji
rizné vlastnosti a pfinaseji riziko vzniceni. Materialy pro kladné elektrody jsou latky,
které obsahuji velky podil chemicky vazaného kysliku a diky tomu velmi dobfe
podporuji hoteni. Co se tyCe materialu pro zaporné elektrody, tak ty jsou hotlavé
ana vzduchu samozapalné. K hoteni dobfe piispiva 1 fakt, ze elektrolyt je tvofeny
roztokem lithné soli v organické. Mimo tato rizika mizeme zminit jesté dalsi, jako
je proudové zatizeni, mechanické poSkozeni, prehfati nebo i prorazeni. VSechny tyto
fakty sebou nesou riziko, ze dojde ke vzniceni baterie. Samotné haSeni poté byva
problematické. [26]

Pro minimalizaci vzniku pozari se pouzivaji tfi zakladni druhy ochrany. Prvni
z nich je dodrzovani predepsanych pracovnich podminek. To znamend, ze by se mél
dodrzovat predepsany zpusob nabijeni, aby byly vSechny ¢lanky pfi sestavovani baterie
stejné apod. Nezbytnou soucasti je také bezpeCna manipulace s ¢lanky a bateriemi.
Druhou ochranou je tzv. aktivni ochrana, kdy jsou v baterii pouzity ochranné obvody.
Vétsinou se pouzivaji alesponi dva elektronické obvody, pfi€emz jeden je fidici a druhy
slouzi jako vykonovy spina¢. Ve vykonovych bateriich obsahuji ¢lanky dokonce
ochranné obvody, které hlidaji teplotu ¢lanku a pfi prekroCeni této teploty se dany
Clanek odpoji. Jako posledni druh ochrany muzeme zminit vhodny navrh geometrie.
[26]
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2 NUMERICKE MODELpVANi LITHIUM
IONTOVYCH BATERII

V této kapitole jsou rozebrany jednotlivé druhy modeld a jejich submodely,
které jsou dostupné v programu ANSYS Fluent. Je zde zminény jedno potencidlovy
empiricky model 1 dvou potencidlovy MSMD model. Dale jsou zde zobrazeny rovnice
nutné pro vypoCet komplexnich vlastnosti baterie, pocitaCova dynamika tekutin

nebo i metoda konecnych objemu.

2.1 Urovné numerického modelovani Li-Ion baterii

Moznosti modelovani baterii je obecné cela fada, lisi se svoji slozitosti
a pouzitelnosti pro realné aplikace. Proto je v prvém kroku dualezité se spravné
rozhodnout o tom, co od numerického modelu o¢ekavame a podle toho zvolit spravnou
metodu a strategii pii tvorbé numerického modelu. Celou situaci komplikuji materialové
modely a jejich spravna volba. U materiald se projevuji silné nelinearity, zptusobené
napfiiklad zavislosti na teploté¢ a mnohé koeficienty jsou obtizné identifikovatelné.

Z hlediska kategorizace pouzitelnych numerickych modeld miizeme provést

nasledujici rozdéleni:

=

‘e e
., , . ’ . Uroven
Molekularni Uroven . . . Uroven vice 1 e,
, - Urover baterie o rozsahlejsiho
uroven elektrod baterii ,
systemu
Vyuziti: Elektrochemie ECM, CFD, ECM, CFD, ECM, ROM

FEA ROM, FEA

Obrazek 5: Urovné baterie

e Na zacatku celého cyklu zkoumame na molekularni arovni, kdy se hledaji
spravné materidly, které budou pouzity pro vyrobu. Vystupem mohou byt
napiiklad koncentracni profily.

e Na urovni elektrod se fesi cely proces, tloustka elektrod, doba Zzivota apod.
Slouzi ke korektnimu navrzeni elektrodového systému z hlediska proudové

zatizitelnosti.
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e Na arovni baterie zkoumame nabijeni baterie, vybijeni baterie, tepelné profily
a hlavné také bezpecnost.

e Na urovni vice baterii se pozoruji tepelné profily, zivotnost, NVH (hluk,
vibrace, tvrdost), EMI - elektromagneticka interference, EMS -
elektromagneticka susceptibilita.

Bateriovou a clankovou durovenl lze v numerickém modelovani povazovat

v podstaté za rovnocennou, jelikoz dochazi k homogenizaci materialovych parametrt
pro geometricky model, takze je v podstaté jedno zda feS§ime baterii nebo ¢lanek.

e Na urovni rozsahlejSich systému se pak fe§i systémova integrace. Piikladem

takové systémové integrace muze byt nasledujici obrazek:

Vestavény software

i 20205 e e S o . a9 g s ey e O

baterie meénic stroi chovani modelu

Obrazek 6: Urovné baterii

Cely systém na obrazku je v podstaté virtualni model, ktery charakterizuje cely
systém. Jako napajeci Clen je baterie, respektive jeji konecné-objemovy model
v ANSYS Fluent, ktery napaji silovou elektroniku (meénice, v tomto piipadé jsou
to IGBT tranzistory, jejichz konecné-prvkové modely jsou feSeny v ANSYS Maxwell).
Dale je vazba na tocivy stroj (elektromotor) — ANSYS RMXPRT. A chovani modelu
sleduje ANSYS Dynamics.

2.2  Druhy modelu

Pouziti lithium iontovych akumulatord se velmi rychle rozsifilo, od elektrickych

spotiebicii a elektronickych zafizeni, az po hybridni elektricka vozidla (HEV)
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a elektricka vozidla (EDS), a to hlavné z davodu jejich velmi vysoké hustoty energie.
Mezi hlavni obavy pii navrhovani Li-ion baterie patii to, aby baterie méla dostateCny
vykon, zivotnost a bezpe¢nost. V. ANSYS Fluent je mozné simulovat jeden Clanek
baterie ¢i akumulator za pomoci technologie CFD a tim studovat jeji tepelné
a elektrochemické chovani.

V ANSYS Fluent se nam nabizi dva modely baterii, které 1ze pouzit pro simulaci

chemickych, tepelnych a elektrickych procest. Konkrétné€ se jedna o modely:
e Jedno potencidlovy empiricky model
e Dvou potencidlovy (MSMD) model

ANSYS Fluent pfijal pfistup modelovani, ktery byl zalozeny na modelu 1D
puvodné navrhovaného od pant Tiedemanna a Newmana, ktery pozd€ji pouzili panové
Gu a Kim. [9]

2.3  Jedno potencialovy empiricky model

Vzhledem k pouziti Li-ion baterii v elektrickych i hybridnich automobilech existuje
v ANSYSu fada modell, které lze pouzit pro simulovani prechodového chovani
opakované nabijitelnych baterii. Jednotlivé modely se lisi ve slozitosti, a proto je dobré
pecliveé zvazit, ktery model pro nasi simulaci pouzijeme. Jedno potencialovy empiricky
model je mozné pouzit pouze na zjednodusené obvody, protoze nedokaze nahlizet
na baterii jako na komplexni celek. [9]

2.3.1 Vypocet elektrického potencialu a proudové hustoty

V tomto modelu se pro vypocet elektrického potencialu a proudové hustoty uvazuje
pouze elektroda anody, elektroda katody, separator a jejich kolektory. Separator
je modelovan jako nekonecné tenké rozhrani mezi dvéma elektrodami. Model baterie

je schematicky znazornén na nasledujicim obrazku (viz obr. 7).
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Anoda Katoda

\

\

Separator

Obrazek 7: Model baterie (prevzato z [9]).

Integralni rovnice elektrického potencialu mize vypadat nasledovng,

f V(oV@)dV = f jds @2.1)
%4 S

kde j odpovida proudové hustoté, S znaci plochu rozhrani a o je elektricka
vodivost. [9]

24  Dvou potencialovy MSMD model

Dvou potencidlovy (MSMD) bateriovy model pfekonava omezeni za pouziti
homogenniho modelu, ktery je zalozen na MSMD metod€. Dvou potencidlovy MSMD
bateriovy model ma oproti jedno potencialovému modelu vyhodu v tom, ze ma lepsi
vypocetni parametry a nahlizi na baterku jako na ortotropni kontinuum. Model zahrnuje

tf1 elektrochemické dilci modely:

e Newmanuv, Tiedemanntv, Guiv, a Kimtv (NTGK) empiricky model
e Model ekvivaletnich obvodi (ECM)
e Newmanuav Pseudo-2D (P2D) model

2.4.1 Limitace modelu

Pro dvou potencidlovy MSMD model baterie je nutné brat v potaz nasledujici

omezeni:

e Pro simulaci vice baterii musi platit, ze dané baterie jsou identické a musi mit

stejny typ a stejné okrajové podminky.

e Pii simulaci vice baterii musi mit baterie vzor propojeni nPmS, coz znamena,

Ze n baterie jsou propojeny paraleln€ a poté m clanky jsou spojené do série.
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e Vodiva oblast musi byt spojitd. Odpojené oblasti (zony) nemohou byt seskupeny
jako jeden celek.

e Pozitivni a negativni kolektory (proudové sbérace) systému musi byt souvislé
plochy. Odpojené plochy nemohou byt seskupeny dohromady jako jeden celek.

e Pozitivni a negativni konektory musi byt pfipojeny bud’ k realné piipojnici
vodivych svazki, nebo k virtualnimu propojeni definovaného prostiednictvim
souboru.

o Clanek baterie nelze pfimo kontaktovat jinym ¢lankem baterie. Musi byt spojeny

vodi¢em. [9]

2.4.2 MSMD Metoda

Fwo e

geometrickém modelu, jelikoz baterie je slozena s oblasti s raznymi fyzikalnimi
vlastnostmi. Komplikaci je také diametralné rozdilné délkové méfitko. Pfi provadéni
termalni analyzy je cilem urcit rozlozeni teploty v baterii. MSMD metoda se zabyva

sdruzenim fyzikalnich vlastnosti na riznych arovnich modelu baterie. [9]

Teplotni a elektrické pole baterie je feSeno v oblasti CFD v meéfitku bateriového

clanku pomoci nasledujicich parcialnich diferencialnich rovnic CFD:

dpC,T . .
a—f -V (kVT) = 0-+|V(1)+|2 + 0'_|V(1)_|2 + qdEch + Gshort (22)
V- (0-+V(p+) = _(jECh _jshort) (23)
V- (O-—V(p—) :jECh _jshort (24)

kde o, a o. oznacuje efektivni elektrickou vodivost kladné a zadporné elektrody, ¢
a @. jsou fazové potencidly kladné a zaporné elektrody, jech @ q mcn jsou rychlosti
pfenosu proudu v prostoru a teplo zpusobené elektro-chemickymi reakcemi, jshort
je proudova hustota vznikla pfi zkratu a qgnor je teplo, jecn @ qech S€ pocitaji pomoct
elektrochemického submodelu, jshort @ Qsnort jsOU rovné nule v pripadé, pokud nedojde

k vnitinimu spojeni nakratko. [10]

Realna baterie se sklada ze sendvicové struktury, ktera se periodicky opakuje. Tato
struktura muze byt vinuta do kulata nebo skladana. Pro ucely modelovani je to velmi
slozité, protoze se zde nachazi mnoho tenkych struktur (fddov€é mikrometry)
a kdybychom vrstvili tyto struktury pfesné, jak jsou v redlu, tak by bylo vykreslovani

modelu velmi slozité. Urcitou moznosti je nechat model ve 2D a pouzit Newmaniv
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P2D model nebo model zjednodusit a dané vrstvy , pronasobit® (pouziti MSMD
metody). Tim ziskdme jakysi komplexni celek, se kterym je mozné dale pracovat.

Cathode achve parficles of 0. .
2= — Separator

Anode collactor of 0.025 mm .Anoda

7 Cathode active particlas of 0.028 mm
ISR - Katoda
Cathode active particles of 0.028 mm

Kolektor

Komplexni

Anode collctor of 0005 mmm celek

& achive part 028 mm

Cathoda active particlss of 0.028 mm Katoda

e oo e

Cathode active particles of 0.028 mm

Katoda

Cathode active particles of 0.028 mm

Obrazek 8: Zjednoduseni modelu

2.4.3 ECM Model

V modelu ekvivalentnich obvodi (ECM) je elektrické chovani baterie napodobeno
elektrickému obvodu. ANSYS Fluent pfijal Sesti parametrovy ECM model zahrnujici
praci pana Chena. V ECM modelu je obvod slozen ze tfi odporti a dvou kondenzatort.

Tento model je znazornén na nasledujicim obrazku (viz obr. 3.1). [12]

| | . |
:‘ V(1) ’:4 V,(r) ’Jl
| | |
| : |
R R R
| — | —— | R .
|| || A
c, c, |
L I-"{r'}l
(_ V.. (soc) :
|
I(t) W
<—— o_

Obrazek 9: Pouziti elektrického obvodu v ECM modelu (pfevzato z [10]).



2.4.4 NTGK Model
NTGK je jednoduchy semi-empiricky elektrochemicky model, ktery byl navrzen

panem Kwonem. Néasledn¢ tento model pouzili 1 ostatni panové. V modelové formulaci,
objemovy proud prenosové rychlosti se vztahuje k potencidlu poli v nasledujici
algebraické rovnici:

Jech = SY * [U — (@1—¢)] (2.5)

kde S odpovida ploSe elektrodové desky v baterii a Y a U jsou modelové parametry
[11]. Dale je potfeba zminit je§té¢ nékteré vzorce nutné pro pozdé§i vypocty, které
budou potfeba pro simulaci.

t

DoD = Volume f’dt 26)
%Y T 3600 Qu \ J @.

kde Volume oznaCuje objem baterie a Qap je celkova elektricka kapacita baterie

v ampérhodinéach.

Pro danou baterii lze ziskat kiivky napéti a proudu pomoci experimentovani a urcit

tak Y a U pomoci ziskanych dat z jednotlivych kiivek. Formulace pro funkce Y a U jsou

nasledujici:
> 1 1
Y = (DoD)" ¢, (=- 2.7
;(a (DoD)") exp [~ (5 Tref.)] 2.7)
3
U =) (b, (DoD)") = Cy(T = Ty 28)
n=0

kde C; and C, jsou Newmanovy, Tiedemannovy, Guovy a Kimovy modelové
konstatny.

Rovnice 2.7 a 2.8 lze rozlozit do jednotlivych polynomu, které jsou vidét
v rovnicich 2.9 a 2.10. U a Y byly vyjadfeny jako nasledujici funkce, které oznacuji
hloubky vybiti:

U = uy + u;(DOD) + u,(DOD)? + uz(DOD)3 + u,y (DOD)*

2.9
+ us(DOD)? 3

Y = yo +y1(DOD) + y,(DOD)? + y3(DOD)? +y,(DOD)*

2.10
+ys(DOD)® (2.10)

kde uy — us a yy — ys5 jsou konstanty uréené pomoci experimentalniho méfeni.
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2.4.5 Newmanuv P2D Model

Newmanova skupina vyvinula fyzikalné zalozeny model, ktery vyuziva porézni
elektrodu a koncentrovany roztok. Tento model miZze piesné zachytit lithium-iontové
migrace v baterii. Model také nabizi flexibilitu v pfipadé studovani fyzickych
a elektrochemickych jevt. [13]

Nasledujici obrazek (viz obr. 10) schematicky ukazuje dvojici elektrodovych desek
v Li-ion baterii. Kompozitni elektroda se sklada z aktivnich materialti a elektrolytického
roztoku. Elektrolytickd faze je kontinudlni po celé negativni elektrodé, separatoru
i positivni elektrodé. Aktivni pevny material je modelovan jako matice sférickych
castic. [13]
Elektrolyt

71N\
/ \

Kolektor Kolektor

Negativni Pozitivni
elektroda elektroda

Obrazek 10: Elektrody a ¢asticové domény v Newmanoveé modelu (prevzato z [10]).

Béhem vybijeni difunduje Li na povrch zaporné elektrody a podstupuje
elektrochemickou reakci. Tato reakce poté uvoliiuje elektron, ktery pfenasi Li do faze

elektrolytu. Dokud se ¢lanek nabiji, je Li uloZzeno uvnitt kladnych ¢astic elektrody. [9]

2.5 Vazba mezi CFD a dil¢cimi modely

Béhem vypoctu je elektrochemicky dil¢i model konstruovan a feSen pro kazdy
clanek CFD na kazdé iteraci (pro ustalenou simulaci) nebo jako ¢asovy krok (pro
ptfechodovou simulaci). V. ECM modelu to ma za nasledek feSeni souboru Ctyf
algebraickych diferencialnich rovnic. Pro Newmantv model to muze zahrnovat feSeni

systému stovek algebraickych diferencialnich rovnic, v zavislosti na poctu diskretizace
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a bodu pouzitych na elektrody a castice. To je vSak podminéno obrovskymi naklady

na vypocetni techniku, na které je simulace provadéna. [9]

2.6 Baterie obecné

Mnoho aplikaci vyuziva bateriové systémy, ve kterych jsou jednotlivé baterie
spojené¢ za sebou (sériové) nebo vedle sebe (paralelné). V. ANSYS Fluentu byla

roz§ifena metoda MSMD, aby bylo mozné pomoci ni simulovat bateriové systémy.

ANSYS Fluent vyuziva pfi simulaci baterie kontinualni metodu zony, ve které jsou

dvé potencialni rovnice feSeny pies vSechny vodivé zony kontinualng. [9]

2.7  Propojeni baterii

Vice baterii lze propojit bud prostfednictvim skutecného spojeni, nebo pomoci

virtualniho spojeni (viz obr. 10).

Skuteéné spojeni Virtualni spojeni

Obrazek 11: Propojeni baterii (pfevzato z [10]).

Skutecné spoje jsou pripojnice, které jsou fyzicky vyfeSeny a ,,zameSovany“
v modelu. Naproti tomu virtualni spoje jsou také pfipojnice, které nejsou explicitné
vyfeSeny v modelu. Pfi pouziti virtualnich spoja se da usetfit vypocetni ¢as. Nevyhodou

je vsak elektricky odpor a Joulovo teplo, se kterymi tento model nepocita. [9]

2.8 Simulace ¢lanku baterie za pouziti MSMD modelu

Materiadlové vlastnosti ¢lanku baterie 1ze odhadnou pomoci nasledujicich rovnic

(pro hustotu, tepelnou kapacitu a tepelnou vodivost):
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0,5 x2 87 + xP 6L + x,6, + xP6F + 0,5x2 57
6total
Siotar = 0,567 + 8P + &8, + 6% + 0,567 (2.12)

(2.11)

Xeff =

kde x.r je efektivni hodnota vlastnosti materialu (znamena tloustku). Indexy c, e
a s odkazuji v daném potadi na kolektory, elektrody a separator. Indexy p a n jsou pak

pozitivni a negativni. [11, 14]
Pro elektrickou vodivost se pouzivaji nasledujici vzorce.

0,507 67 + af 6%

1o (2.13)
P 6total
0,502 8% + 0267
Opp = Jc Oc T 0 O (2.14)
6total

Vlastnosti materiala jsou prevzaty z dokumenti pana Kima. Vypoctené vlastnosti
materiala pro bateriovy ¢lanek jsou uvedeny v nasledujici tabulce (viz tab. 1.)

Tabulka 1: Hodnoty materiala pro bateriovy ¢lanek

Oblast P, P. S Ne N, Celkem
6 [um] 20 150 12 145 10 322
p [kg/m’] 2700 1500 | 1200 2500 8960 2092
Cp [J/kg-K] 900 700 700 700 385 701
K [W/m-K] 238 5 1 5 398 18,2
o [S/m] 3,83¢7 | 13,9 100 6,33e7 | op=1,19¢6
on = 9,83e5

Hodnoty z tabulky (hustota, tepelna kapacitu, tepelna vodivost a elektricka
vodivost) jsou vkladany do ANSYSu pii vytvareni materialu, ktery komplexné poté

popisuje baterii a program tak nahlizi na baterii jako na jeden celek. [9]

Prarez clanku baterie je znazornén na nasledujicim obrazku (viz obr. 12)
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—— Kolektor

5 Zaporna elekiroda

. Separator

. Kladna eleldtroda

. Kolektor

E"
Obrazek 12: Prafez ¢lanku baterie (prevzato z [10]).

2.8.1 Vypocet celkovych parametru

Dosazenim hodnot z tabulky pana Kima do vySe uvedenych rovnic dostaneme
celkové hodnoty, které jsou pouzity pro simulaci akumulatoru a dosazeny v ANSYSu
[10].

8ot = (0,5 %20) + 150+ 12 4+ 145 + (0,5 * 10) = 322 pm (215)

(0,5 % 2700 * 20) + (1500 * 150) + (1200 * 12) 4 (2500 * 245) + (0,5 * 8960 * 10)
p =

322 (2.16)
=2092 kg/m"3

c - (0,5 * 900 * 20) + (700 * 150) + (700 * 12) + (700 + 145) + (0,5 * 385 * 10)

P 322 (2.17)
=701 J/kg.K
K= (0,5 % 238 % 20) + (5« 150) + (1 * 12) + (5 * 145) + (0,5 * 385 * 10)
B 322 (2.18)
= 18,2 Wm-K
0,5 %20 * 3,83 * 107 13,9 * 150
ap=[( 322)+ ( )]=1,19*1068/m (2.19)
* * * 7 *
n = [(05+10+633 31202) * 00+ 1491 _ 5 g3 105 S/m (2.20)

Z vypoctu je patrné, ze hodnoty odpovidaji hodnotam uvedenych v Kimové tabulce
[10], az na jediny rozdil, ktery byl u tepelné kapacity. Zde byla hodnota 701 J/kg.K
a byla do tabulky nahrazena misto ptivodni hodnoty 678 J/kg-K.
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29 Computation fluid dynamics (CFD)

Pocitacova dynamika tekutin (CFD) je moderni metoda, ktera se zabyva proudénim
tekutin, pfenosem tepla a hmoty, pribéhem chemickych reakci a dalSimi souvisejicimi
jevy v definovaném prostfedi. Pro pouziti CFD je tfeba nejprve vytvorit model
(virtualni prototyp zkoumaného systému), na ktery jsou nasledné aplikovany
matematické postupy tak, aby byly ze zadanych okrajovych a pocateCnich podminek
ziskany vybrané uidaje o d¢jich probihajicich v celé zkoumané oblasti pii respektovani
fyzikalnich zakoni. Rychlost simulaci zavisi na daném objektu, ktery zkoumame,
ale také na hardwarovych castech naseho pocitace. S vysokorychlostnimi superpocitaci
lze dosadhnout lepSich feSeni. Typickym zastupcem CFD je Flow Simulation
v SolidWorks nebo Fluent a CFX v ANSYS. [15]

Vypocetni dynamika kapalin (CFD) poskytuje kvalitativni a nékdy 1 kvantitativni

predpovidani proudéni tekutin pomoci tfech zakladnich prvka. Jedna se o:
» Matematické modelovani (parcialni diferencialni rovnice).
» Numerické metody (diskretizace a techniky feSent).
* Softwarové nastroje (fesitele, nastroje pred a po zpracovani).

CFD umoziiuje védcim a inzenyram provadét numerické experimenty neboli tzv.

pocitaCové simulace ve virtualnich laboratofich.

Obrazek 13: Porovnani realného experimentu (vlevo) oproti CFD simulaci (vpravo)
Toky tekutin, které se vyskytuji v kazdodennim zivoté, zahrnuji:

e Meteorologicke jevy (dést, vitr, hurikany, zaplavy, pozary).

e NebezpeCi pro zivotni prostiedi (zneCisténi ovzdusi, preprava
kontaminanti).

e Vytapéni, vétrani a klimatizace budov, automobilt apod.

e Spalovani v automobilovych motorech a jinych pohonnych systémech.

e Interakce riznych pfedmétd s okolnim vzduchem a vodou.

26



e Komplexni toky v pecich, vymeéniku tepla, chemickych reaktorech apod.

e Procesy v lidském téle (prutok krve, dychani, piti). [15]
Numerické simulace toku tekutin umoznuji napriklad, aby:

e Architekti navrhli pohodlné a bezpecné zivotni prostredi.

o Konstruktéfi vozidel zlepsili aerodynamické charakteristiky.

e Chemicti inzenyf1 maximalizovali vynos z jejich zafizeni.

e Inzenyfi z oblasti ropy navrhli optimalni strategie na obnovu ropy.

e Chirurgové 1€cili arterialni nemoci (vypocetni hemodynamika).

e Meteorologové predpovidali pocasi a varovali pfed pfirodnimi katastrofami.
e Bezpecnostni experti snizili zdravotni rizika z radiace a jinych rizik.

e Vojenské organizace vyvijely zbran¢ a odhadovaly Skody apod. [15]

2.9.1 Navier - Stokesova rovnice

Laminarni proudéni nastavd, kdyz tekutina proudi v rovnobéznych vrstvach.
Tohoto proudéni muzeme dosahnout za pouziti dostatecné uzké a dlouhé trubice.
Zajimame se tedy o 3D laminarni proudéni v potrubi jakéhokoli prufezu. To mize byt
popsano Navier-Stokesovou rovnici pro stlaitelnou tekutinu (bez ptisobeni vnéjSich
sil): [24]

aci+ 0 9% ¢; (b +u) 9%ci +6p — 0o 2.21)
P\ac " Yax ) Mox ax, 3) 0%, 0%, 0%, '

kde b je viskozita, ¢ je rychlost tekutiny, p odpovida tlaku, t je Cas, X je prostorova
soufadnice, | se znaci dynamicka viskozita, p je hustota a indexy i a j nabyvaji hodnot
1,2a3.

2.9.2 Rovnice kontinuity
Zakladni rovnici pro feSeni problému spojenych s proudénim tekutin se vyuziva
rovnice kontinuity, ktera je zalozena na bilanci hmotnosti proudici tekutiny. Jak takova

rovnice vypada, ukazuje nasledujici rovnice. [25]

ap
—+V.j= 2.22
ST V=s (2.22)

kde p je prostorova hustota, j vyjadiuje hustotu toku, V.j je divergence této hustoty

a s je zdrojovy Clen, vyjadiujici rychlost pfibyvani zachovavajici se veliiny.
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2.10 Metoda kone¢nych objemu (MKO)

Numericka metoda konecnych objemu je zalozena na vytvoreni systému, ktery
je slozen z navzajem se nepiekryvajicich elementt, tedy koneénych prvka. Pavodné
byla metoda koneCnych objemt ve dvourozmérném piipadé postavena na konecnych
objemech tvaru obdélnikti a ctyfuhelnikd. Ve trojrozmémém piipadé pak pomoci
kvadri a Sestistént.

Pomoci téchto prvka dojde k vytvoreni tzv. strukturované sité€, pro kterou plati,
ze hranice prvki musi sousedit pouze s jedinou hranici sousedniho elementu. Z toho
vyplyva, ze nelze libovolné zhustovat danou sit, coz mize byt pro nékteré simulace
problém. Proto se v soucasné dobé hodné prosazuje tzv. nestrukturovana sit’, ktera
je tvorena ve 3D kvadry, Ctyfstény nebo prizmatickymi a pyramidovymi prvky. Tyto

prvky je navic mozné rizné kombinovat, aby byla vytvofena optimalni sit. [16]

kvadr prizmaticky Ctyfstén pyramidovy
prvek prvek

Obrazek 14: Tvary konecnych objemu

U metody konecnych objemt se vyuzivaji né€které zakladni rovnice, jako jsou
rovnice kontinuity, pohybové, energie, transportni apod., které nam popisuji spojité

prostredi a jsou pfevedeny do soustavy algebraickych rovnic.

Hrani¢ni uzel (node, vertex)

Hrana (edge)

— Plochy stény (face)

P Vypocetni uzel (centroid)

o o o o \ Kontrolni objem, burika (cell)

L L < & ./.

Obrazek 15: Zakladni oznaéeni vypocetni sité

28



3 PRAKTICKA CAST

V této kapitole se nachazi experimentalni métfeni vCetné rozebrani baterie a ziskani
jednotlivych parametri nutnych pro provedeni simulace. Dale se zde nachazi vse
ohledné nastavovani simulace, at uz se jedna o samotnou geometrii ¢i sitovani modelu
apod. Nezbytnou soucasti je porovnani jednotlivych vysledkii mezi realnou baterii

a samotnou simulaci. V posledni fad€ je proveden pruraz baterie a simulace s tim

spojené.

r

3.1  Experimentalni méreni

Pro elektrochemické testovani a pfipravu matematicko-fyzikalniho modelu jsem
pouzil baterii s kapacitou 4 Ah s oznacenim SLPB9543140H5 vyrobenou spolecnosti
KOKAM.

Jedna baterie byla rozebrana proto, aby byly zjiStény jeji rozméry a parametry,
které byly dale pouzity pro pfipravu modelu. Druha baterie byla pfipojena k Biologic

Science Instruments® VMP3® s posilovacem (viz obr. 16).

VMP3
MultiPotentiostat
Fy Biologic

b

PC

A
A 4

A
VMP3B-20

Booster «
Fy Biologic

v

Battery

Obrazek 16: Blokovy diagram Biologic Science Instruments® VMP3® s posilovacem

Nabijeni baterie pak probihalo pomoci metody CCCV. Nabijeci proud byl nastaven
na 0,2 C (800 mA) a hrani¢ni napéti na 4,2 V. Jakmile bylo dosazeno 4,2 V,
potenciostat byl pfepnut do rezimu CV a cekalo se, nez proud klesne pod 200 mA.
Nasledné byla testovana baterie postupné vybijena ostatnimi proudy, konkrétné proudy
0,2C(0,8A),05C(2A),1C“4A),2C(8A)a4C (16 A). Béehem vybijeni byly vzdy
zaznamenany hodnoty pro vybijeci charakteristiky. Stejné tak byla baterie prubézné
fotografovana pomoci termokamery, aby se zjistil ohfev baterie béhem toho, co v ni
prochézel proud. Vysledné vybijeci charakteristiky a teploty baterie zjisténé pti vybijeni
pro jednotlivé C (1C, 2C a 4C) byly porovnany s vysledky ziskanymi pomoci simulace.
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3.2 Rozebrani baterie

Na nasledujicich obrazkach je zobrazen postup rozebirani testované baterie
KOKAM. Pifed samotnym rozebranim musela byt baterie zcela vybita, jinak by se
zaCaly projevovat elektrochemické reakce a baterie by mohla zacit hotet. Po uplném
vybiti probéhlo opatrné narusSeni plasté baterie s tim, aby se neposkodila zadna vnitini
struktura baterie. Z rozebrané baterie byly nasledné zjistény jednotlivé parametry

baterie, které byly pouzity pro numericky model.
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Obrazek 17: Rozebirani realné baterie KOKAM

33 Slozeni akumulatoru

Jednotlivé materialy, které jsou pouzity v ndmi testované baterii, jsou zobrazeny
v nasledujici tabulce. Nezbytnou soucasti tabulky je také Youngliv modul a Poissonova
konstanta, se kterymi je pracovano v pozd¢jsi Casti ,,nail“ testu.

Tabulka 2: SloZeni akumulatoru

Cast baterie Pouzity material m(‘){(;)llllln[g(?;a] klz)?li:f;);(;vﬁ 1
Anoda Hlinik 70 0,33
Katoda Med 130 0,35

Separator PE 0,235 0,38
Elektrolyt LiNig 33Mng 33C00 330, 0,0011 0,33

3.3.1 Hlinik

Hlinik se vyznacuje chemickou znackou Al, je nepolymorfni a krystaluje
v krychlové, plosné stiedéné soustaveé. Vyznacuje se velmi dobrou stabilitou ve velkém
mnozstvi oxidacnich prostfedi. Mimo jiné ma také vybornou tepelnou a elektrickou
vodivost. Mechanické vlastnosti jsou velmi zavislé na obsahu necistot a na tepelném
zpracovani. Uplatnéni hliniku je hned nékolik, nejCastéji se pouziva na vyrobu
plechovek, nicméné se hojné vyuziva také v automobilovém prumyslu, elektrotechnice,

stavebnictvi a CasteCné i v leteckém pramyslu. [19]
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Tabulka 3: Fyzikalni vlastnosti hliniku

Vlastnost Hodnota | Jednotka
Hustota 2700 kg/m’
Tepelna kapacita 903 J/kg-K
Tepelna vodivost 238 W/m-K
Elektricka vodivost 3,83e7 S/m

3.3.2 Méd

Meéd’ patii spolu s hlinikem a zelezem mezi nejdulezitéjsi technické kovy. Oznacuje
se chemickou znackou Cu a vyznacuje se velmi dobrou elektrickou a tepelnou
vodivosti. Méd’ se nejvice vyuziva k vyrobé elektrickych vodicu a trubek ve vyménicich
tepla. V posledni dobé se také hojné vyuziva ve fotovoltaice pii vyrobé modernich
tenkovrstvych fotoelektrickych ¢lankt CIGS. [20]

Tabulka 4: Fyzikalni vlastnosti médi

Vlastnost Hodnota | Jednotka
Hustota 8900 kg/m’
Tepelna kapacita 385 J/kg-K
Tepelna vodivost 398 W/m-K
Elektricka vodivost 6,33e7 S/m

3.3.3 Polyethylen (PE)

Nejvétsim zastupcem separatoru v oblasti lithium-iontovych baterii je polyethylen.
Separator baterie obsahuje mikro a nano pory, které poskytuji vynikajici kapacitu
pro pienos iontl v li-iontové baterii. Existuji také separatory s keramickym potahem,
diky kterym se docili zvySeni odolnosti proti tepelné deformaci a mechanické pevnosti.
Polyethylenové separatory se Siroce pouzivaji pfi vyrobé baterii pro spotiebni
elektroniku a také pro baterie s vysokym vykonem a vysokou energii. Polyethylen ma
velmi vysokou hustotou pro dosazeni vynikajici poréznosti, homogenni struktury nano-
poéra a vynikajicich pevnostnich charakteristik. Dal§imi vyhodami jsou napiiklad dobra
pronikavost iontli, vynikajici mira odolnosti proti propichnuti, nizka tepelna vodivost

a vysoka chemicka odolnost. [18]
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Tabulka 5: Fyzikalni vlastnosti polyethylenu

Vlastnost Hodnota | Jednotka
Hustota 492 kg/m’
Tepelna kapacita 1978 J/kg-K
Tepelna vodivost 0,334 W/m-K
Elektricka vodivost - S/m

3.3.4 Elektrolyt

Lithium nikl mangan kobalt oxid je jednim z nejbéznéjsich materialti katodovych
oxidi pro lithium-iontové baterie. LiNig33:Mng33C00330, je velmi slibny kandidat,
ktery kombinuje velmi dobrou kapacitu s vysokou rychlosti a zvySenou tepelnou
stabilitou ve srovnani s jinymi pozitivnimi materialy elektrod, jako jsou substituované

LiNiO;,, LiCoO; a dalsi substituované lithium manganové spinely. [21]

34 Geometrie modelu baterie

Proto, aby bylo mozné né&akym zplsobem odsimulovat baterii a porovnat
ji s baterii skute¢nou, bylo zapotiebi vytvofit geometrii, ktera by odpovidala skutecné
baterii. Moji geometrii jsem si vytvoril v programu SolidWorks a nésledné ji pouzil
v programu ANSYS Fluent pro dalsi praci. Geometrie se sklada ze tfech kvadri, které

jsou propojené a tvoti tak jeden celek (viz obr. 18).

Obrazek 18: Geometrie modelu baterie
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3.4.1 Rozméry geometrie

Na nasledujicich obrazkach jsou popsany jednotlivé rozméry baterie. Rozméry
baterie odpovidaji baterii realné s jedinou vyjimkou, coz je tloustka kladné a zaporné

elektrody, ktera byla zvolena z divodu simulace o néco vétsi.

Obrazek 19: Realna geometrie testované baterie

X

it

Obrazek 20: Rozméry geometrie celé baterie v milimetrech




3.4.2 Oznaceni Casti baterie

Z davodu, aby bylo mozné baterii né€jakym zpisobem odsimulovat, je potieba
sloucit baterii do jednoho celku a oznacit jednotlivé Casti baterie tak, aby je bylo mozné
v simulaci pfifadit k jednotlivym ¢astem. V mé geometrii je to feSeno tim zpusobem,

Ze jsou vytvoreny 3 Casti, které jsou pfejmenovany a slouceny do jedné (viz obr. 21).

Tree Cutline !
=88 A: Geometry
....... = K¥Plane
....... 7= ZHPlane
....... 7= YZPlane
- 30 Importl
=@ 1 Part, 3 Bodies
E""fﬁ_‘g Baterka
i 0 celld
., 1 p_tabzone_1
- » i n_tabzone_ 1

Obrazek 21: Slouceni a pojmenovani jednotlivych ¢asti

3.5 Vytvoreni vypocetni sité na geometrii

Proto, aby bylo mozné s modelem déale pracovat, musela byt geometrie
,zameSovana“ a vytvorena tak vypocetni sit, na které byly provadény vypocty. Moje
vypocetni sit’ se skladala z 14 114 uzli a 61 452 prvka. Jak takova sit’ vypada, nam

zobrazuje nasledujici obrazek (viz obr. 11).

Obrazek 22: Vypodetni sit’ baterie

Po vytvoreni vypocetni sit€ je potieba, z divodu dalSiho nastavovani modelu,
vytvoftit tzv. Named Selections. To se udéla tak, ze oznacime jednotlivé plochy baterie

a danou selekci vytvotime.
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Obrazek 23: Vytvorené "Named Selections"

3.6 Schéma propojeni v Ansysu

Po vytvoreni geometrie je potfeba ji pfenést do programu ANSYS a zde ji nacist.
Nasledné se geometrie propoji s blokem "B" a vytvofime na ni vypocetni sit.

V posledni ¢asti uz jen staci propojit vypocetni sit’ s fluentem a udélat update.
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Geometry

gl
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Geometry 3 @ Mesh W a3 @ Mesh v
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Fluid Flow {Fluent)

Obrazek 24: Schéma propojeni v ANSY Su

3.7  Solid 186

Solid 186 se pouziva pro 3-D modelovani pevnych struktur. Je definovan dvaceti
uzly, které maji tfi stupn€ volnosti v kazdém uzlu a preklady v uzlovych smérech x, vy,

aZz.

Prvek ma vlastnosti jako jsou plasticita, hyperelasticita, stresové vyztuzeni, teCent,
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velky prihyb a velké deformacni schopnosti. Ma také smisené schopnosti formulace
pro simulaci deformaci témér nestlaCitelnych elastoplastickych materiald a plné

nestlacitelnych hyperelastickych materialti. Tento prvek je pouzit pro vymodelovani
elektrod. [23]

Obrazek 25: Popis homogenniho prvku Solidu 186

Geometrie a uzly umisténi tohoto prvku jsou znazornény na vySe uvedeném
obrazku (viz obr. 25).

3.8  Solid 187

Solid 187 je 3-D prvek, ktery ma kvadratické chovani a je vhodny pro modelovani
nepravidelnych siti (napfiklad siti vyrobenych z riznych systému). Solid 187 je pouzit
pro vymodelovani baterie. [29]

Obrazek 26: Popis geometrie Solidu 187

Prvek je definovan 10 uzly, a stejné jako Solid 186 ma v kazdém uzlu tfi stupné
volnosti a preklady v uzlovych smérech x, y a z. Jeho vlastnosti jsou stejné jako u vySe
zminovaného Solidu 186. [29]
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3.9 Solid 117

Pomoci solidu 117 se modeluje trojrozmérné elektrické a elektromagnetické pole.
Prvek je definovan 20 uzly a podporuje nelinearni magnetické modely materialti pro
modelovani kfivek B-H nebo demagnetizacnich kfivek permanentnich magneti pro

statické a ptfechodové analyzy. Pomoci tohoto prvku se fesi elektrickd pole v baterii.
[30]

Obrazek 27: Popis geometrie Solid 117

3.10 Vyvolani MSMD metody

Nezbytnou soucasti pro nastaveni MSMD metody je nutné nejprve tuto metodu
vyvolat. Metoda se vyvola tak, ze se v pfikazovém fadku pfi nastavovani modelu zada
text ,,define/models/addon-module* a vybere se Cislo 8 pro MSMD metodu.

Console

define/models/addon-module

Fluent Addon Modules:

None

MHD Model

Fiber Model

Fuel Cell and Electrolysis Model
SOFC Model with Unresolved Electrolyte
Population Balance Model

Ldjoint Solwver

Single-Potential Battery Model
Dual-Potential MSMD Battery Model
FEM Fuel Cell Model

0. Macroscopic Particle Model

Enter Module Numbker: [0] 2

[}

[ N S T = o Y R T O % T

Obrazek 28: Vyvolani MSMD metody
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3.11 Vypocet parametru baterie

Vypocty celkovych parametrd pocitame obdobné jako u predchozi tabulky.

Rozméry baterie odpovidaji velikosti baterie, ktera pocita s 42 zavity.

8totar = ((0,5 * 840) + 2440 + 920 + 428 + (0,5 * 110)) * 2 = 8522 pm (2.23)

(0,5 * 2700 * 840) + (1500 * 2440) + (492 * 920) + (2660 * 430) + (0,5 * 8960 * 110)
p =

8522 (2.24)
= 804 kg/m"3

o _ (05903 +840) + (1260 + 2440) + (1978 « 920) + (1437 +428) + (0,5 + 385 + 110)

' 8522 (2.25)
= 694 J/kg-K

Ko (0,5 * 238  840) + (1,48  2440) + (0,334 * 920) + (1,04 * 428) + (0,5 * 398 * 110)

8522 (2.26)
= 17,4 Wim-K
0,5 + 840 % 3,83 * 107) + (1,07 + 10~7 * 2440
o, = [ )+ ( I _ 1,92 10 S/m (2.27)
8522
0,5+ 110 + 6,33 * 107) + (10000 * 428
_[(05+110~ *107) + ( * 428)] ~3,9+105S/m (2.28)

n 8522

Tabulka 6: Geometrické a materialové vlastnosti ¢lanku

Oblast P, P. S Ne N, Celkem
6 [um] 840 2440 920 428 110 8522
p [kg/m’] 2700 1500 492 2660 8900 804
Cp [J/kg-K] 903 1260 1978 1437 385 694
K [W/m-K] 238 1,48 0,334 1,04 398 14,7
o [S/m] 3,83¢7 | 1,0e-7 10000 6,33e¢7 | op=1,92e6
on = 3,90e5

3.12 Pocatecni podminky simulace

Pted samotnou simulaci je potfeba nastavit jesté nekolik okrajovych podminek.
Je potieba zapnout NTGK empiricky model, povolit energii v baterii a zvolit tranzientni
ulohu. Déle nastavit kapacitu baterie, v naSem pfipadé 4 Ah a nastavit specificky C-Rate
pro jednotlivé vybijeni na hodnoty 1, 2 a 4. Pro spravné vykresleni charakteristik

je tteba si vhodné zvolit minimalni napéti, na kterém bude simulace zastavena.
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Nezbytnou soucasti bylo také zjistit modelové parametry baterie a zadat je pfi
nastavovani simulace.

a1 N
3,8 —_—
s
—
S
3,5
3,2 \
y = -4,770x% + 5,755x3 - 1,029x% - 1,147x + 4,2
2,9 : :

T T

0 0,25 0,5 0,75 1

Procentudlni rozdéleni [%]

= Redlné vybijeni 1C ——Polyg. (RedIné vybijeni 1C)

Obrazek 29: Zjisténi modelovych parametri z polynomu 5 stupné

| Model Options | Model Parameters | Conductive Zones | Electric Contacts

MTGK Model Polarization Parameters

Initial DoD Reference Capacity (ah)
0.1 4
U Coefficients
al 4.2 a2l -1.147 a2 -1.029 a3 5.755
a4 4.77 a3 0
¥ Coefficients
b0 1168.59 bl -8928 b2 52504.6 b3 -1368231

b4 158531.7 b5 -67578.5

Temperature Corrections
C1 1800 C2 -0.00095

Obrazek 30: Zadani modelovych parametrt baterie

V modelovych parametrech je také pocitano s n€jakym pocateCnim vybitim. Byla
zvolena hodnota 0.1, coz odpovida 10 % pocate¢nimu vybiti.
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Enable MSMD Battery Model

| Model Options | Model Parameters | Conductive Zones

Electric Contacts

Ady

E-Chernistry Models

@ NTGK Emperical Model
) Equivalent Circuit Model
) Newman P2D Model

) User-defined E-Model

Energy Source Options
Enable Joule Heat Source
Enable E-Chem Heat Source

Electrical Parameters

Mominal Cell Capacity (ah) 4
Solution Options
@ Specified C-Rate
() Specified System Current
() Specified System Voltage
) Specified System Power
) Specified Resistance
) Using Profile
() Set in Boundary Conditions

Solution Method for E-Field
@ Solving Transport Equation
() Reduced Order Method

Solution Controls
Current Under-Relaxation 0.8

Voltage Correction Under-Relaxation 1

C-Rate 2

System Current (a)|1

System Voltage (v)|4
System Power (w)|60
External Resistance (ohm}|1

Min. Stop Voltage (v) 3.3
Max. Stop Voltage (v} 4.3

Obrazek 31: Nastaveni pocate¢nich podminek simulace

3.12.1 Pridéleni elektrickych kontaktu

Vytvorené selekce ve vypocetni siti (viz obr. 23) se poté piid€luji pfi nastavovani
MSMD modelu v zalozce elektrickych kontaktl, jak mizeme vidét na nasledujicim

obrazku (viz obr. 32).

External Connectors

Negative Tab [1/9] [E] [E) ) Positive Tab [1/9] (=] B [E

tab_p
wall_active
wall_n

wall o
4 [ .

interior-baterka-cell_1-b =
interior-baterka-cell_1-b|
interior-baterka-cell_1-b
interior-baterka-cell_1-b

tab_n

interior-baterka-cell_1-b =
interior-baterka-cell 1-b|
interior-baterka-cell_1-b

interior-baterka-cell 1-b/ _

m

wall_active

wall_n

wall o
4 m b

-

Obrazek 32: Pridéleni elektrickych kontaktu
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3.12.2 Pridéleni vodivych zon

Jednotlivé Casti vytvorené v geometrii (viz obr. 21) se poté piidéluji v nastavovani
MSMD modelu k vodivym zénam. Jako aktivni komponenta byla v . mém piipade
zvolena ,baterka-cell 1. Zbylé dvé Casti se potom piidélily do vedlejsi zalozky k ,, Tab
komponentam® (viz obr. 33).

Active Components Tab Components Busbar Components
Zone(s) [1/3] (=] [B) E] Zone(s) [2/3] (] (] [5] Zone(s) [0/3] [5] [E] [E
baterka-cell_1 baterka-cell_1 baterka-cell_1

baterka-n_tabzone_1 baterka-n_tabzone 1 baterka-n_tabzone 1
baterka-p_tabzone 1 baterka-p_tabzone_1 baterka-p_tabzone_ 1

Active Region Property
Specific Area (1/m) 3000

Obrazek 33: Piidéleni vodivych zon

3.12.3 Nastaveni teplotnich podminek

V posledni Casti nastavovani je potieba nastavit teplotni podminky jako
je pocatecni teplota a koeficient pro prestup tepla do okoli (viz obr. 31).

Thermal Conditions

) Heat Flux Heat Transfer Coefficient (w/m2-k) 5

) Temperature Free Stream Temperature (k) 293

@ Convection N—

@ Radiation Wall Thickness (m) 0
) Mixed Heat Generation Rate (w/m3) 0

) via System Coupling [] shell conduction |1 L

vig Mapped Interface

Material Mame

e_material v] Edit...

Obrazek 34: Nastaveni teplotnich podminek

Moje simulace zacinala na teploté (293 K), coz odpovida zhruba pokojové teploté
(20 °C). Nezbytnou soucasti je také zvolit konvekci pro prestup tepla a vhodné nastavit

koeficient pfestupu tepla.
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3.13 Porovnani odsimulovanych a namérenych vysledki

Na nasledujicim obrazku (viz obr. 35) jsou porovnany vybijeci charakteristiky
realné baterie KOKAM pro rizna C. Z grafu je patrné, Ze baterie je velmi stabilni
avybijeci charakteristiky maji stejny prubéh, pro vSechny C. Se zvySujicim
se proudovym zatizenim se potencial vybijeni snizuje, avSak 1 pfi nejvysSSim zatizeni
neni tento pokles piili§ vyznamny. Stejné tak i1 pokles kapacity neni pfili§ vyznamny.
Dosazené kapacity jsou v rozmezi 3523 mAh a 3450 mAh, coz predstavuje snizeni
kapacity o0 2,07 %. Z téchto vysledka vyplyva, ze v riznych etapach aktualniho zatizeni

se testované baterie chovaji po celou dobu velmi stabilné.

4,3

4,1

3,9

3,7

ulvj

3,5

3,3
3,1
2,9 T T T T T T T
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
Kapacita [mAh]
e=—(0,1C CCCV/0,1 C =—0,2C CCCV/0,2 C 0,2C CCCV/0,5 C ==0,2C CCCV/1C

Obrazek 35: Porovnani vybijecich charakteristik realné baterie KOKAM pro ruzna C

Na nasledujicim obrazku (viz obr. 36) muzeme vidét rozdil wvybijecich
charakteristik pro 1 C mezi realnou KOKAM baterii a MSMD modelem. Z grafu je
evidentni, Ze potencial vybijeni pofizeny simulaci je mirné vyssi nez u realného méfeni.
Stejné taki kapacita je v simulaci naméfena vys$si a rozdil téchto kapacit Cini
zhruba 9,2 %.

Vybijeci charakteristiky pro vybijeni 2 C jsou zobrazeny na obrazku (viz obr. 37).
Pfi tomto vybijeni se vysledné charakteristiky dosazené pomoci MSMD modelu nejvice
podobaji realné baterii. Rozdil kapacity u tohoto méfeni je nejmensi, nez u ostatnich

dvou méfeni a ¢ini zhruba 5,4 %.
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4,1
3,9
-~ 3,7
2
=]
3,5
33
3,1 T T T T T T 1
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
Kapacita [mAh]
== vybijeni 1C === vybijeni 1C MSMD metoda

Obrazek 36: Porovnani vybijecich kfivek pro vybijeni 1 C mezi realnou baterii Kokam (modra)
a MSMD modelem (Cervena).

4,1

39 \

3,7

ulvj

3,5

3,3
\

3,1 T T T T T T 1
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

Kapacita [mAh]
vybijeni 2C MSMD metoda

vybijeni 2C

Obrazek 37: Porovnani vybijecich kfivek pro vybijeni 2 C mezi realnou baterii Kokam (modra)
a MSMD modelem (Cervena).
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4,1
39 -
3,7
s
—~
=]
3,5
33
3,1 T T T T T T 1
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
Kapacita [mAh]
vybijeni 4C vybijeni 4C MSMD metoda

Obrazek 38: Porovnani vybijecich kfivek pro vybijeni 4 C mezi realnou baterii Kokam (modra)
a MSMD modelem (Cervena).

Vybijeci charakteristiky pro vybijeni 4 C jsou porovnany mezi realnou baterii
KOKAM a MSMD modelem ve vySe uvedeném obrazku (viz obr. 38). Pfi tomto
vybijeni se vysledky dosazené pomoci MSMD modelu vice pfiblizuji realné baterii,
nicméné porad je potencial naméren trochu vy$si, nez byl naméfen u realné baterie.
Rozdil kapacity je zde o trochu vétsi nez u predchoziho obrazku a €ini zhruba 8,7 %.

Pro jednotlivé vybijeci charakteristiky byly také sestrojeny grafické zavislosti
napéti na Case. Z nasledujicich obrazka je patrné, ze ¢im vétSim vybijecim proudem
danou baterii vybijime, tim rychleji se nam baterie vybiji. V tabulce 7 jsou porovnany

jednotlivé doby vybijeni pro jednotliva C.

Tabulka 7: Doba vybijeni pro jednotliva C

p‘r](};tll)(llje[zc&l] Doba vybijeni [s]
1C 3086
2C 1529
4C 775
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ulvi

4,1

3,9

3,7

3,5

33

3,1 T T T T T T
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

t[s]
——=vybijeni 1C ——yybfijeni 1C MSMD metoda

Obrazek 39: Porovnani vybijecich kiivek pro vybijeni 1 C v zavislosti napéti na Case.

ulvj

4,1

39 \

3,7

3,5

33
\

3,1 T T T T T T T

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600

t[s]

vybijeni 2C vybijeni 2C MSMD metoda

Obrazek 40: Porovnani vybijecich kiivek pro vybijeni 2 C v zavislosti napéti na Case.
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4,1

3,9 -

3,7

uvi

3,5

33

3, 1 T T T T T T T 1
0 100 200 300 400 500 600 700 800

t[s]
vybijeni 4C vybijeni 4C MSMD metoda

Obrazek 41: Porovnani vybijecich kiivek pro vybijeni 4 C v zavislosti napéti na Case.

Na nasledujicich obrazcich jsou porovnany jednotlivé vysledky z rozlozeni teploty
uvnitt baterie béhem vybijeni. Vzdy jsou porovnany teploty ziskané v simulaci

(v kelvinech) a teploty ziskané pomoci termografické kamery (ve stupnich Celsia).

Pii vybijeni se v baterii projevuji jednotlivé elektrochemické déje, diky kterym
se nam generuje teplo, a tim padem se nam baterie od stfedu zahtiva. Ackoliv jsou zde
diference mezi rozlozenim teploty u simulace a realného méfeni, numericky model
podava velice uspokojiv vysledky. Nejvétsi teplotni rozdil byl naméfen pii vybijeni 1 C,
kde rozdil teplot Cinil 4,87 %.

Tim, ze se koukame na baterii jako na komplexni celek a nepocitame kazdou oblast
zvlast, vnasime do celého systému urCitou chybu, ktera pravé muze zpusobit nasi
teplotni odchylku. Teplotni profil pro vybijeni 1 C nam zobrazuje obrazek (viz obr. 42).

Teplotni profily ziskané termokamerou pro vybijeni 2 C a 4 C uz vice koresponduji

s teplotnimi profily ziskanymi pfi simulaci. Na obrazcich je uz vice patrna generace
tepla ze stfedu baterie, nez na teplotnim profilu pro 1 C.
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3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02
3.03e+02

Obrazek 42: Rozlozeni teploty pro vybijeni 1 C mezi MSMD modelem (vlevo) a realnou baterii

(vpravo)

3.08e+02
3.08e+02
3.08e+02
3.08e+02
308e+02
3.08e+02
308e+02
3.08e+02
308e+02
3.08e+02
307e+02 §
307e+02 ©
307e+02
3.07e+02
307e+02
3.07e+02
3.07e+02

Obrazek 43: Rozlozeni teploty pro vybijeni 2 C mezi MSMD modelem (vlevo) a realnou baterii

(vpravo)
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3.15e+02
3.15e+02
3.15e+02
3.15e+02
3.15e+02
3.15e+02
3.15e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02
3.14e+02

Obrazek 44: Rozlozeni teploty pro vybijeni 4 C mezi MSMD modelem (vlevo) a realnou baterii

(vpravo)

Tabulka 8: Porovnani naméfenych a nasimulovanych teplot béhem vybijeni pro rizna C

Vybijeci Namérena Vypocitana Relativni
proud [A] | maximalni teplota maximalni teplota | odchylka [%]
[°C] [°C]
1C 28,3 29,68 4,87
2C 33,9 34,77 2,51
4C 41,3 41,97 1,6

Z vysSe uvedené tabulky je patrné, zZe naméfené a nasimulované teploty spolu
s minimalni odchylkou koresponduji. Nejvyssi odchylka je naméfena u vybijeni 1 C
(4,87 %), naopak nejmensi rozdil je zaznamenan u vybijeni 4 C (1,6 %).

Na nasledujicim obrazku muazeme vidét, jak se meéni teplota pfi realném méfeni
baterie a pii simulaci, za pouziti numerického modelu, v zavislosti na jednotlivych

vybijecich proudech.
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45

40

35

1C 2C 4C

B Namérené hodnoty pro jednotlivda C B Vypocitané hodnoty pro jednotliva C

Obrazek 45: Porovnani namérenych a nasimulovanych teplot béhem vybijeni pro rizna C

2 99e+00
2 99e+00
2 99+00
2 99e+00
2 99+00
2 99e+00
2 99+00
2 99+00
2 99e+00
2 99+00
2 99e+00
2 99e+00
2 99e+00
299e+00
2 99e+00
299e+00

Obrazek 46: Rozlozeni potencialu pro kladnou elektrodu

Obrazky 46 a 47 pak ukazuji rozlozeni potencialu ¢+ a ¢— podle rovnice (2.5) pro

kladnou a zapornou elektrodu.
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 76e-03
-3.03e-03
-3.31e-03
-3.59e-03
-3.86e-03
-4 14e-03
4 41e-03
-4 69e-03
4 97e-03
-5 24e-03
-5 52e-03
-5 79e-03
-6.07e-03
-6 .35e-03
-6 62e-03
-6 90e-03
-7 .17e-03
-7 45e-03
-7.72e-03
-8 .00e-03
-8 28e-03

Obrazek 47: RozlozZeni potencialu pro zapornou elektrodu

3.14 Nail test

Pro simulaci vnitintho a vnégjsiho zkratu v baterii lze pouzit NTGK model.
Principialné se jednd tedy o zdmérné naruSeni nebo protrzeni obalu baterie a tim
dosazeni zkratu uvnitf baterie. V. ANSYSu to funguje tak, Ze v nami vytvorené
geometrii si oznacime oblast, ve které chceme baterii narusit (viz Cerveny Ctverecek).

Tim vlastné fekneme ANSYSu, ze v této Casti bude simulovat protrzeni baterie.

Obrazek 48: Oznacena oblast pro simulaci vnitiniho a vnéjsiho zkratu

Nez bylo mozné vibec danou simulaci provést, bylo tieba upravit geometrii
baterie. Namisto puvodnich ctyfsténnych prvka (tetrahedront) byly pouzity prvky
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Sestisténné (hexaedry) a zvolena hrubsi sit, ktera byla jesté v misté prirazu adaptovana.
Vypocetni sit’ tedy vypada nasledovné (viz obr. 49).

3.14.1 Adaptivni metoda sitovani

Adaptace sit€ je dilezitou soucasti efektivniho vyuzivani simulace. Selektivni
vylepSeni sité usnadiiuje uzivatelim ziskavat vysoce kvalitni vysledky bez zbyte¢né
velkych casovych investic béhem procesu feSeni. Jednim z nastroja, které mohou
pomoci v tomto procesu, je adaptivni sitovani, coz je nastroj, ktery se pouziva

pro iteracni zménu nastaveni sit€ pro vas model bez aktivniho zasahu uzivatele. [17]
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Obrazek 49: Vypocetni sit’ baterie pro ,,nail“ test pfed adaptaci (vlevo) a po adaptaci (vpravo).

ANSYS pouziva dvé rizné metody sitovani: h-adaptivni a p-adaptivni. H-adaptivni
sitovani fyzicky upravuje velikost sité buiiky v oblastech modelu, kde je zapotiebi
mensich bunék, zatimco p-adaptivni sitovani nastavuje poradi polynomu sit€ pro
zvySeni presnosti. To vSe se provadi automaticky softwarem na zakladé pozadované

presnosti definované uzivatelem. Software dosdhne cilové presnosti méfenim zmény
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napéti a zastavi iterace, pokud se dvé po sobé jdouci hodnoty lisi 0 méné nez danou
hodnotu. [17]

Schéma vnitiniho zkratu si mizeme predstavit jako nahradni obvod, ktery se sklada

z odporu baterie a elektrického odporu nastroje, kterym do baterie pronikame.

Priraz .:

N Presun elektronu

Anoda
r—‘—\

7T 1110
|
1t

Odpor
baterie

Qdpor
nastroje

- - = o

Katoda
I_l_1
pu—
—
—
—
—

Obrazek 50: Schéma vnitiniho zkratu (vlevo) a nahradniho obvodu (vpravo)

Jak vypada vybrana oblast (Cervené oznaCeny kvadr) pro testovani prarazu
v ANSYSu ukazuje nasledujici obrazek, kde je videét pohled zevnitt baterie. Tato

vyznacena oblast nam tedy fika, ze presné timto mistem baterie dany praraz pajde.

Obrazek 51: Vyznacena oblast uvnitf baterie pro simulaci prarazu pred adaptaci (vlevo) a po

adaptaci (vpravo)
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Za normalniho stavu je kladna a zaporna elektroda od sebe oddélena separatorem,
obvykle ztenkého polymerniho materialu, ktery neumoziuje pohyb elektroni pifimo
mezi elektrodami, ale je iontové propustny.

V piipadé wvnitiniho zkratu, vzniklého penetraci néjakého nastroje v dusledku
havarie, je separator lokalné protrzen a elektrony tak lokalné cestuji pfimo mezi
elektrodami. Kromé proudu, ktery je k dispozici na elektrodach, tak vznika i1 sekundarni
proud vznikly z elektrochemickych reakci, ktery tece zkratovou oblasti.

Intenzita zkratového proudu se tak da fundamentalné popsat pies proménu
volumetrického kontaktniho odporu, ktery je popsan jako rc/a, kde rc je kontaktni
odpor elektrodového platku [Qm?], a a je specificka plocha elektrodového platku
v objemu celé baterie [1/m].

Prenesend proudova hustota z rovnic (2.3, 2.4) a teplo vzniklé zkratem je:
jshort = aj.;hort = a((I)+ - (D—)/rc (229)
qshort = a((I)+ - (D—)z/rc (230)

V nasleduyjicich tabulkach mizeme vidét jednotlivé bilance ziskané béhem
simulace.

Tabulka 9: Odporova bilance

Externi odpor Rey 0,5Q

Odpor ocelového nastroje Rast 5e-08 Q

Tabulka 10: Proudova bilance

Proud vznikly zkratem Lirar 2,7616 A

Proud z echem. reakce Lochem 10,7017 A

Tabulka 11: Tepelna bilance

Ohmické ztraty Qoim 0,0274 W
Elektrochemické ztraty Qechem. 1,1606 W
Zkratové ztraty O krar. 10,9705 W
Celkové ztraty Ovcelr 12,1585 W
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Muzeme si vSimnout, jak pii zkratu narazové lokalné roste teplota baterie
a ta se pak muze nadale nekontrolované zvySovat, az mlze dojit k pozaru. Dochazi
k rozkladnym exotermickym reakcim. Uvédomme si, ze lithiovou baterii nemizeme
hasit vodou!

Testy mechanického prirazu jsou velmi obtizné reprodukovatelné. K prozkoumani
tepelného managementu pii tomto testu mizeme s vyhodou pouzit nekonvencni metody
pocitacové simulace a muzeme tak tyto procesy, alespon zakladné€, popsat. Je tieba brat
na zfetel, ze vysledek simulace je vzdy jen pfibliznym feSenim, nicméné€ pro zjisténi,

jak bude vypadat teplotni pole pii zkratu, jsou tyto modely vice nez postacujici.

ANSYS

R17.2

Academic

1.18e+03 ®
8.84e+02 ,

5 80e+02

295e+02 ‘ ﬁ

0.00e+00

Obrazek 52: Proudova hustota na kladné elektrodé
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Obrazek 53: Detail proudové hustoty na kladné elektrod¢é v misté praniku
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Obrazek 54: Proudova hustota na zaporné elektrodé
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Obrazek 55: Detail proudové hustoty na zapomné elektrodé v misté pruniku

Pfi provadéni ,,nail“ testu dochdzi k protrzeni a naruSeni struktury baterie. Toto
naruseni zpusobi, Ze se nam zacCne baterie okamzité rapidné zahfivat a tim padem zacne
1 hotet, coz je vidét na nasledujicim obrazku (viz obr. 56).

ANSYS
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Obrazek 56: RozlozZeni teploty pfi ,,nail* testu

Nasledujici obrazek zobrazuje porovnani teplot pfi vybijeni pro jednotlivd C
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a ,,nail“ test. Z obrazku je patrné, ze ¢im vét§im vybijecim proudem baterii vybijime,
tim vice se nam baterie zahfiva. Zahfivani pfi ,nail* testu je znazornéno pouze

do urcitého Casového okamziku. Teplota jinak stale rapidné stoupala.

360
Nail
350
340
~
X 330
~
310
300 = T T T T T T T T T T 1
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300
t[s]
teplota pro 4 C ===teplota pro 2 C teplota pro 1 C ===teplota pro nail test

Obrazek 57: Porovnani teplot pro jednotlivé vybijeni a ,,nail* test

3.15 Metoda kone¢nych prvki (MKP)

Metoda konec¢nych prvkd (MKP) je numerickda metoda urena pro vypoctafe
slouzici k riznym simulacim na vytvoreném fyzikalnim modelu. Jedna se napiiklad
o deformace, rozlozeni napétového pole, proudéni tepla, proudéni tekutin, stabilitu

konstrukci apod.

Obrazek 58: . Crash* test
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Metoda kone¢nych prvka tedy vlastné umoziiuje dany vyrobek odzkouset, aniz by
byl vyrobeny jeho prototyp. Diky tomu je mozné zjistit parametry v jednotlivych
uzlovych bodech a tim tak odhalit napifiklad nedostatecné dimenzovana mista apod.
Pocitacové ovéreni vlastnosti vyrovku je vzdy levnéjsi variantou, nez dany test zkouSet
pfimo na daném prototypu ¢i hotovém vyrobku. Proto se tato metoda hojné vyuziva.

[22]

Pfi vytvarfeni simulace pro ,,crash” test je prvnim krokem nutné udé€lat pocatecni
geometrii, na které bude deformace provedena. Vytvofenou geometrii poté importujeme
do LS-DYNA, ve kterém ,,crash® test provedeme. Zdeformovanou sit’ je tfeba prevést
do programu ANSYS, coz byva problematické, protoze LS-DYNA a ANSYS nejsou
zcela kompatibilni. Z deformované sit€ lze poté pocitat individualni odolnosti

a provadét ECT simulace.

o - = - ~

/ Poiatecni N Deformaéni simulace _ Prevedeni zdeformované
R ) v LS DYNA > sité do ANSYSu
S _ 5 _________..--' '.\\_ J \. J
| Pocitani
Provadéni ECT ¢ individualnich ¢
simulaci . ' odolnosti '
4 \ J

Obrazek 59: Pristup pro mechanické propojeni s ECT

3.15.1 Rovnice rovnovahy

Tyto rovnice jsou podminkami rovnovahy elementarniho vnittniho prvku, na které
kromé slozek napéti plisobi vnéjsi objemova sila (napf. gravitacni) o slozkach oy, oy, o,
[N.m™]. Pfedstavuji vzajemnou vazbu mezi slozkami napé&ti, kterd musi byt splnéna
vzdy bez ohledu na typ materialu, velikost deformaci apod. Uvadime je pro piipad

statického zatézovani:

do, 0t 0t

a; + a;y + O;Z +0,=0 (2.31)
ot do, Ot

aiy + ayy + aZZ +0,=0 (2.32)
] at,, 0

R L Al AP (2.33)

0x ady 0z
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3.15.2 Rovnice geometrické

Jedna se o vztahy vytvafejici vazbu mezi slozkami posuvl a pfetvoreni a uvedeme

je ve tvaru, pouzitelném v piipadé malych pretvoreni (fadu 10-2 a menSim):

_Ou

" ox

av

ey:@

ow

~ oz
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ny :@-l'a

_ dv N ow
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_ ow oJu
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3.15.3 Konstitutivni vztahy

(2.34)

(2.35)

(2.36)

(2.37)

(2.38)

(2.39)

Piedstavuji vztah mezi deformaci a napjatosti. Opét je uvedeme v nejb&éznéjSim

tvaru pro linearné pruzny, izotropni Hookovsky material, jehoz vlastnosti jsou uréeny

dvéma nezavislymi materialovymi konstantami - modulem pruznosti v tahu E

a Poissonovym ¢islem u:
1
& = E [O-x - H(Uy + Jz)]
1
&y = E [Uy — H(oy + Uz)]

1
& = E [UZ - M(Ux + Uy)]

1
Vey = ETxy
1
Vyz = ETyz
1
Vax = E Tzx

(2.40)

(241)

(2.42)

(2.43)

(2.44)

(2.45)

Modul pruznosti ve smyku G neni nezavislou materialovou veliinou a mizeme jej

urcit ze vztahu:
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E

G = —2(1 v (2.46)

3.16 Vypocet tepelné roztaznosti a Youngova modulu

V ANSYSu je mozné také simulovat ,,nafouknuti* baterie. Proto, aby tato simulace
mohla byt provedena, bylo zapotiebi vypocitat nékteré dalsi parametry pomoci stejné
rovnice, jako byla pouzita pro tepelnou vodivost, tepelnou kapacitu a elektrickou
vodivost (viz 2.45). To nam umozni tedy ziskat komplexni parametry tepelné

roztaznosti a Youngova modulu.

0,5xP67 + xP 6% + x,85 + x26 + 0,5x1 ST

(2.47)
6total

Xeff =

3.16.1 Vypocet celkovych parametriu

Dosazenim do rovnice (2.45) ziskame celkové parametry:

(0,5 * 0,0000238 * 840) + (0,0000086 * 2440) + (0,00002 * 920) +
" (0,0000086 * 430) + (0,5 * 0,0000167 * 110)
B 8522 (2.48)

=6,335.10 6 K1

(0,5 * 70 * 840) + (0,0011 * 2440) + (0,235 * 920) +
(0,0011 * 430) + (0,5 * 130 * 110)
8522

= 4,28 GPa

E= (2.49)

Pro Poissonovu konstantu byl zvolen primér materidlovych hodnot. Celkova
hodnota tedy vysla 0,35. Materialové vlastnosti Clanku vcetné vypocti celkovych
parametru jsou zobrazeny v nasledujici tabulce (viz tab. 12).

Tabulka 12: Materialové vlastnosti ¢lanku

Oblast P, P. S Ne N, Celkem

tepelna

" 2,38E-05 | 8,60E-06 | 2,00E-05 | 8,60E-06 | 1,67E-05 | 6,335E-06
roztaznost [K1]

Youngliv modul

[GPal 7,0E+01 | 1,10E-03 | 2,35E-01 | 1,10E-03 | 1,30E+02 | 4,28E+00

Poissonova

0,33 0,33 0,38 0,33 0,35 0,35
konstanta [-]
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3.17 Schéma propojeni

Schéma zapojeni je obdobné jako u pfedchoziho modelovani s tim rozdilem, ze je
zde navic pouzit blok , Static Structural®, do kterého je pfenesena cela geometrie véetné
vypocetni sité¢ apod. V tomto bloku (blok D) je tedy mozné simulovat , nafouknuti* celé
baterie.

- - O

8l 5. Fiuid Flow (Fluent) S8 =  Static Structural
—u 2 Ei] Geometry v o 2 Q Engineering Data "
—®3 @@ Mesh v 3 i) Geometry v
4 @ setup v 4 @ Model v
3 % Solution B e ﬁ Setup -,
6 [@ Results v 6 |§F Solution #
Fluid Flow (Fluent) 7 @ Results 7 .

Static Structural

Obrazek 60: Schéma propojeni

3.17.1 Geometrie a sit’ modelu
Vypocetni sit a geometrie zistava uplné stejna jako u predchoziho modelovani
s tim rozdilem, Ze jsou z divodu tepelné roztaznosti v geometrii modelu zafixované

hrany baterie. Nasledujici obrazek ukazuje geometrii baterie véetné zafixovanych hran.

0,000 0,030 0,060 (m)
L~ ——SaSaSa— ES—

0,015 0,045

Obrazek 61: Geometrie baterie se zafixovanymi hranami

3.17.2 Simulace modelu baterie

Na nasledujicich obréazcich jsou zobrazeny jednotlivé deformacni stavy v modelu
pro baterii, ktera je zatizena standardné 1C, a baterii, kterd je zatizena ,,nail“ testem pfi

80 °C. Z obrazka je patrné, ze deformace vzniklé béhem prirazu vice ovliviiuji vnitiek
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baterie. To je zpusobeno rapidnim nardstem teploty uvniti baterie v misté prirazu

a spusténim spontannich reakci v baterii.

ANSYS
R17.2
Academic

0,000 0,030 060 (m)
0015 0,045

Obrazek 62: Deformace modelu

0,000 0,035 0,070 (m)
0,018 0,053

Obrazek 63: Deformace modelu pfi ,,nail“ testu (80 °C)

0,000 0,030 0,060 (m)
0,015 0,045

Obrazek 64: Vektorova deformace modelu
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0,000 0,025 0.050(m)
[ —Aaa— E—0

0013 0,038

Obrazek 65: Vektorova deformace modelu pfi ,,nail* testu (80 °C)

ANSYS

R17.2
Academic

0,000 0,030 0,060 (m) Y
[ s S|

0,015 0,045

Obrazek 66: Mechanické napéti modelu

0,000 0,035 0,070 (m)
| Saa— SSSS—]

0,018 0,053

Obrazek 67: Mechanické napéti modelu pfi ,,nail* testu (80 °C)
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Pro vyhodnoceni toho, zda tyto teploty budou mit pro baterii katastrofalni nasledky
je vyuzito sledovani mechanického napéti v baterii. Pokud by jeji hodnoty presahli mez

pevnosti jednotlivych materiald, doslo by k nevratnému procesu a destrukci baterie.

Tabulka 13: Hodnoty mezi pevnosti

Nazev Mez pevnosti [MPa]
Polyethylen 8-35

Hlinik 70

Med 220

Tyto hodnoty, uvedené ve vySe zmifiované tabulce, jsou srovnavaci s hodnotami

mechanického napéti v modelu.
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ZAVER

Obsahem mé prace bylo nastudovat moznosti modelovani lithium iontovych baterii
metodou MSMD v programu ANSYS Fluent, proméfit potfebné charakteristiky
akumulatoru a pomoci termokamery proméfit teplotni pole vzniklé vybijenim. Soucasti

prace bylo také porovnat vysledky s numerickym modelem. VSechny tyto pozadavky

byly uspésné vyteseny a zpracovany v mé diplomové praci.

V prvni ¢asti je diplomova prace zamétena na lithium iontové akumuléatory obecng,
je zminéna strucné jejich historie, jejich vyhody, a nevyhody, ale také slozeni, chemické
rovnice, anodové a katodové materidly, nabijeci a vybijeci charakteristiky. V posledni

fade se prace vénuje také bezpecnosti lithium iontovych akumulatord.

Prvnim pozadavkem bylo nastudovat moznosti modelovani lithium iontovych
akumulatora v programu ANSYS Fluent. V této casti byly popsany
a porovnany jednotlivé modely a jejich submodely, které program nabizi. Byl zminén
jednak model ekvivalentnich obvoda, Newmanav P2D model, ale také i NTGK model,

ktery byl pravé vyuzit v praktické asti mé prace.

Druhym pozadavkem bylo proméfit potiebné charakteristiky akumulatoru
apomoci termokamery proméfit teplotni pole vzniklé vybijenim. V této Ccasti
byl proméfen akumulator pro jednotlivé vybijeci proudy. Béhem vybijeni byla

pravidelné méfena a zaznamenavana teplota akumuléatoru pomoci termokamery.

Poslednim bodem bylo porovnat vysledky mezi realnym meéfenim a numerickym
modelem vytvorenym v programu ANSYS Fluent. V této ¢asti byla rozebrana testovana
baterie KOKAM, ze které byly ziskany geometrické a materialové vlastnosti ¢lanku.
Nasledné byla vytvofena geometrie modelu v programu SolidWorks a pfevedena
do programu ANSYS Fluent, kde byla posléze na tomto modelu vytvorena vypocetni
sit. Pfed samotnou simulaci byly zadany k vypocetni siti jesté okrajové a pocatecni
podminky. Po nastaveni vSech potiebnych parametri prob&hlo odsimulovani
numerického modelu a porovnani vysledkti s vysledky, které byly ziskany béhem

experimentalniho méfeni. V posledni fadé probéhlo numerické modelovani ,,nail* testu.
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SEZNAM SYMBOLU, VELICIN A ZKRATEK

SocC Stav nabiti (State of Charge)

HEV Hybridni elektricka vozidla

EDS Elektricka vozidla

MSMD Multi-Scale Multi-Dimensional
NTGK Newman, Tiedemann, Gu, and Kim
ECM  Model ekvivaletnich obvodu

DOD Stupen vybiti

CFD Computational Fluid Dynamics
NVH Hluk, vibrace, tvrdost

EMI Elektromagneticka interference
EMS Elektromagneticka susceptibilita
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