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Motivation

Akkumulatoren mit Anoden aus reinem Li-Metall
gelten als vielversprechende Vertreter der nachsten
Generation von Sekundérbatterien. Im Vergleich zu

den etablierten Li-lonen Zellen zeichnen sie sich durch

deutlich héhere Energiedichten aus, wodurch bspw.

Reichweitenprobleme von Elektrofahrzeugen geltst @

werden konnten. Einer Kommerzialisierung solcher ‘_“_.

Zellen steht jedoch bisher die hohe Reaktivitat des

Lithium-Metalls gegeniber den e -
Elektrolytkomponenten im Weg. Diese fuhrt zur - ()
Ausbildung einer komplexen Grenzschicht — der so (b)

genannten Solid Electrolyte Interphase (SEI). Eine é‘)’lgi':]tl?gng S(aE)IBa“e”e (b) Coulombkrafte
sichere und zuverlassige Wiederaufladbarkeit der
Batterien wird durch eine solche unkontrollierte Schichtbildung verhindert.
Am IAM-ET arbeiten wir daher unter Anwendung innovativer Multiskalensimulationen daran,
den initialen Aufbau dieser SEI-Schicht sowie die zugrunde liegenden molekularen Prozesse und
ihre Reaktionskinetiken besser zu verstehen.
Aufgabenstellung
Basierend auf einem am Institut vorhanden kinetischen Monte Carlo Modells (kMC) soll im Rahmen
dieser Arbeit der Einfluss elektrostatischer Wechselwirkungen (Coulombkrafte) auf die Ausbildung
der SEI analysiert werden. Dazu soll ein bereits bestehender Ansatz aus der Literatur ausgewahlt
und in das bestehende MATLAB-Modell implementiert werden (siehe z.B. [1]). Mit dem erweiterten
Modell soll dann der Ablauf des Schichtaufbaus sowie die Zusammensetzung analysiert und mit
den Ergebnissen des urspriinglichen Modells verglichen werden.
Geplante Arbeitspakete:

e Literaturrecherche zu elektrostatischen Wechselwirkungen in kMC-Modellen

e Auswahl eines geeigneten Ansatzes und Implementierung in das vorgegebene kMC-

Modell in MATLAB
e  Parameterstudie und Simulation des initialen Schichtaufbaus
e  Auswertung der Ergebnisse und Vergleich mit den Ergebnissen des gegebenen
Modells

Der Bearbeitungsumfang kann je nach Art der Abschlussarbeit angepasst werden!

Hinweise

Bitte figen Sie der Bewerbung einen Lebenslauf sowie eine aktuelle Notenlbersicht bei. Wir
bieten lhnen hervorragende Betreuung und die Méglichkeit in einem interdisziplindren Team auf
einem zukunftsweisenden Themengebiet mitzuarbeiten. Vorausgesetzt werden selbstandiges
Arbeiten und die Motivation, sich in neue Themengebiete einzuarbeiten. Programmiererfahrung
in MATLAB ist wiinschenswert. N&here Auskinfte erhalten Sie bei Ihrer Ansprechpartnerin Frau

Janika Wagner.
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