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Samenvatting
Batterijen spelen op dit moment een grote rol bij een onderzeeboot en zullen met de vervanging van de Walrus-
klasse alleen maar belangrijker worden. Lithium-ion batterijen hebben drie keer de energiedichtheid ten opzichte
van loodzuur batterijen en daardoor zou het onderwater bereik van een onderzeeboot ook drie keer groter
kunnen worden. Om dit te realiseren moet deze techniek wel veilig geacht worden. Kijkend naar lithium-ion
batterijen is een groot risico een thermal runaway die o.a. kan ontstaan door temperatuurverhoging in de
batterij. Het gevolg hiervan kan een ontbranding en ontploffing zijn van de batterij cel wat resulteert in het
vrijkomen van warmte en gassen. Voor een onderzeeboot kunnen deze warmte en gassen grote gevolgen hebben.

Tijdens deze scriptie is onderzocht welke fases een thermal runaway heeft en hoeveel warmte en gas hierbij
vrijkomt. Dit is gedaan met een thermisch en gas model. Om ervoor te zorgen dat de warmte en gassen die
hierbij ontstaan veilig afgevoerd kunnen worden, is gekeken naar een koelsysteem voor een onderzeeboot en
wat benodigd is om een thermal runaway te beheersen. Om dit te analyseren is een koelsysteem geschetst en
gemodelleerd om zo verschillende scenario’s van een thermal runaway te behandelen.

Uit de resultaten blijkt dat de warmte van een thermal runaway afgevoerd kan worden met een water stroom
door een koel kanaal zo lang als er geen interne kortsluiting plaatsvindt. Het moment dat een interne kortsluiting
plaatsvindt, komt er te veel warmte vrij en zal de batterij module onderwater gezet moeten worden om alles te
koelen. Conceptueel is behandeld hoe de gassen afgevoerd kunnen worden in een onderzeeboot. Daarbij kan
gebruik gemaakt worden van een pomp of een compartiment om overdruk te realiseren ten opzichte van het
zeewater.

De inzichten die in dit werk worden gepresenteerd kunnen tot zekere hoogte als generiek worden beschouwd. Ook
bij de keuze voor andere typen batterijen of bij andere ontwerpdetails waarbij thermal runaway een potentieel
risico vormt, blijven de basisprincipes uit dit werk van waarde.

Summary
Batteries currently play a major role in a submarine, and this importance will increase with the change to
sustainable energy. Lithium-ion batteries have three times the energy density of lead-acid batteries and there-
fore increase the submerged range of a submarine. In order to realize this, this technique must be considered
safe. Looking at lithium-ion batteries, a major risk is a thermal runaway that can arise due to an increase in
temperature in the battery. An ignition and explosion of the battery cell could be the effect, resulting in the
release of heat and gases. This heat and gas can have major consequences for a submarine.

During this thesis, the phases of a thermal runaway and the amount of heat and gas were investigated. This was
done with a thermal and gas model. To ensure that the generated heat and gases can be safely controlled on a
submarine, a cooling system was simulated. The simulated results show that the heat from a thermal runaway
can be dissipated with a water flow as long as the internal short circuit doesn’t take place. The moment an
internal short circuit occurs, too much heat is released and the battery module will have to be submerged in
water to cool everything. Conceptually is discussed how the gases can be controlled in a submarine. A pump
or a compartment can be used to achieve overpressure in relation to the seawater.
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1. Inleiding
Onderzeeboten kunnen heimelijk opereren en worden daarom ingezet voor de bescherming van vlootverbanden,
inlichtingen vergaring en het afzetten of oppikken van special forces. Voor Nederland, de NAVO en de EU is
dit een belangrijk strategisch voordeel omdat ze ingezet kunnen worden om de belangen en het grondgebied
te beschermen. Mede hierdoor is de vervanging van de 4 Walrusklasse-onderzeeboten aankomende jaren het
grootste materiële project binnen Defensie [2].

De missies die uitgevoerd kunnen worden met een onderzeeboot hangen af van de actieradius en hierdoor
is de voortstuwing van groot belang. Er zijn twee gebruikelijke mogelijkheden voor de voortstuwing van een
onderzeeboot, namelijk diesel-elektrisch of nucleair. Nederland heeft gekozen voor een diesel-elektrische voort-
stuwing. In vergelijking met een nucleaire onderzeeboot heeft deze vele voordelen zoals bijvoorbeeld het stil
kunnen opereren. Om dit te realiseren wordt gebruik gemaakt van een batterij welke energie levert aan de boot.
De batterij wordt weer opgeladen door de dieselmotoren omdat deze na verloop van tijd opraakt. Het inzetten
van de dieselmotoren heeft alleen het gevolg dat de onderzeeboot veel signaturen uitzendt zoals geluid en warme
uitlaatgassen. Daarnaast moet de onderzeeboot gaan snuiveren waarbij die vlak onderwater zijn snuivermast
uitsteekt om de lucht te verversen. Voor het geheim optreden van een onderzeeboot is dit niet gewenst en dus
moet dit zoveel mogelijk vermeden worden [3].

Een mogelijke oplossing is door gebruik te maken van een air independent power (AIP) systeem. Hiermee
kan een niet nucleaire onderzeeboot zonder atmosferische zuurstof opereren waardoor deze niet hoeft te snuive-
ren. De onderzeeboot kan hierdoor heimelijker opereren, maar het implementeren van een AIP-systeem maakt
een onderzeeboot wel groter en complexer wat resulteert in een lagere Mean Submerged Speed. Tijdens de
inzet is dit nadelig waardoor blijkt dat een AIP niet alle problemen van de diesel generator kan oplossen [4].

Naast AIP-onderzeeboten wordt er ook onderzoek gedaan naar onderzeeboten die volledig varen op een batterij
en waarbij de diesel dus niet aanwezig is. Dit lost het probleem van signaturen op, maar de batterij technologie
is daar op dit moment nog niet gereed voor. De energiedichtheid en de veiligheid van een batterij zijn nog
niet op het gewenste niveau en kunnen op dit moment nog niet voor de actieradius zorgen die gewenst is voor
expeditionair optreden [5].

Batterijen spelen op dit moment een grote rol bij een onderzeeboot en zullen in de toekomst alleen maar
belangrijker worden. De techniek zal daarom veilig toegepast moeten worden zodat problemen vermeden wor-
den. Kijkend naar lithium-ion batterijen is een groot risico een thermal runaway (TR) die kan ontstaan door
temperatuurverhoging in de batterij. Het gevolg hiervan kan een ontbranding en ontploffing zijn van de batterij.
In het geval van een elektrisch voertuig kunnen de gevolgen nog beperkt blijven door deze aan de kant van
de weg uit de laten branden [6], maar voor een onderzeeboot is het afvoeren van energie en gassen niet zo
gemakkelijk. Dit moet dus voorkomen worden en om het risico beter in beeld te krijgen, zal deze scriptie zich
focussen op de beheersbaarheid van de TR bij een batterij. Het doel hierbij is om meer inzicht te krijgen over
een TR en zo de veiligheid van o.a. een onderzeeboot te verbeteren.

3



1.1 Onderzoeksvraag
Het 100% voorkomen van een TR is niet mogelijk en dus zal er ook gekeken moeten worden hoe een TR
beheerst kan worden. In deze scriptie zal ervan uitgegaan worden dat een TR heeft plaatsgevonden in een
enkele NMC-batterij cel. Er is gekozen voor een NMC-batterij omdat deze een hoge energiedichtheid heeft en
op thermisch gebied niet de meest veilige batterij is. Op die manier wordt qua veiligheid naar het slechtste
scenario gekeken waardoor ook voor andere batterijen de veiligheid gegarandeerd kan worden. Daarnaast wordt
dit type batterij veel in de industrie gebruikt. Bij deze cel zal er gekeken worden hoe de warmte en gassen die
ontstaan gecontroleerd kunnen worden zodat grote schade voorkomen kan worden. Om dit te bereiken is de
volgende onderzoeksvraag opgesteld:

"Hoe kunnen de geproduceerde warmte en gassen van één cel beheerst worden tijdens het optreden van een
thermal runaway?"

Om deze vraag te beantwoorden zijn er verschillende deelvragen opgesteld. De informatie die daarbij wordt
opgedaan kan toegepast worden om de hoofdvraag te beantwoorden. De deelvragen zijn:

• "Welke fases heeft een thermal runaway?"

• "Hoeveel warmte komt er vrij bij verschillende fases van een thermal runaway?"

• "Hoeveel en welke gassen komen er vrij bij verschillende fases van een thermal runaway?"

• "Hoe kunnen de door de thermal runaway geproduceerde warmte en gassen afgevoerd worden?"

1.2 Leeswijzer
Om antwoord te krijgen op de hierboven gestelde vragen is als eerste literatuuronderzoek gedaan naar de fases,
de warmte en de gassen bij een TR. Aan de hand van deze informatie wordt de methode besproken en uitgelegd
hoe het gebruikte model is opgesteld. De resultaten van dit model worden daarna besproken en er zal een
discussie volgen over de resultaten en het gebruikte model. Met het literatuuronderzoek en de resultaten kan
antwoord gegeven worden op de hoofdvraag en deelvragen wat gedaan zal worden in de conclusie. Als laatste
zullen nog aanbevelingen gegeven worden voor aanvulling op dit werk en mogelijk verder onderzoek naar een
TR.
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2 Literatuur
2.1 Thermal runaway fases
In [6,7] worden de drie stadia van een batterij besproken die leiden tot een TR. In stadium 1 opereert de
batterij in normale omstandigheden en zal er warmte ontstaan door het (ont)laden van de batterij. Dit komt
door de interne weerstand van de batterij. Als deze warmte resulteert in een stijging van de temperatuur van
de batterij zal stadium 2 kunnen aanbreken. Hierbij zullen andere chemische reacties plaatsvinden die voor
extra warmte zorgen. De temperatuur van de batterij zal daardoor nog meer toenemen. Wanneer er genoeg
warmte en gassen beschikbaar zijn voor verbranding begint stadium 3 en is een ontbranding van de batterij
vrijwel niet te voorkomen. De verbranding in het laatste stadium kan resulteren in de ontploffing van de batterij.

Binnen stadia 2 wordt er algemeen beschouwd ([6-9]) dat er 4 verschillende fases plaatsvinden die kunnen
zorgen voor extra warmte generatie. Als eerste zal de solid-electrolyte interface (SEI) ontleden waardoor er een
reactie zal ontstaan tussen de anode en het elektrolyt. De extra warmte generatie zal ervoor zorgen dat de
separator gaat smelten. De temperatuur zal toenemen waardoor als laatste de kathode gaat reageren met het
elektrolyt. Deze fases zijn te zien in figuur 1. Ren D. et al. stellen in [10] dat in fase 4 ook nog een reactie
zal plaatsvinden tussen de kathode en anode. Deze redoxreactie ontbreekt in figuur 1 en daarom zou fase 4
moeten zijn: Kathode reacties met de anode en het elektrolyt.

Figuur 1: De vier fases tijdens een thermal runaway [9].

2.1.1 Fase 1: Ontleding solid-electrolyte interface

Tijdens fase 1 zal de SEI beginnen te ontleden. De SEI ontstaat tijdens de eerste laadcyclus van een lithium-ion
batterij (LIB) welke uitgevoerd wordt in de fabriek. Hierbij gaat de anode (grafiet) een reactie aan met de lithium
ionen en het elektrolyt waardoor de SEI wordt gevormd. Tijdens deze eerste cyclus wordt 5-10% van het lithium
in de batterij gebruikt waardoor de batterij capaciteit ook 5-10% daalt. De SEI zorgt ervoor dat het elektro-
lyt geen reactie aan kan gaan met de anode, maar dat de lithium ionen nog wel door de SEI kunnen bewegen [11].
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Het snelle opwarmen in stadium 2 begint volgens Ma S. et al. in [8] door de ontbinding van de SEI wat
begint bij een temperatuur van 60 °C. Gartner beschrijft dezelfde stap en temperatuur in [9], maar Feng X. et
al. stellen in [6] dat de reactie begint bij een temperatuur tussen de 80 − 120 °C. Dit verschil is mogelijk te
verklaren door het gebruik van een ander type batterij.

Figuur 2: Relatie tussen T1 en de energiedichtheid van LIB’s [12].

Feng X. et al. hebben in [12] de data van honderden accelerating rate calorimetry (ARC) testen geanalyseerd.
Vanuit deze data hebben ze drie karakteristieken temperaturen opgesteld die belangrijke punten aangeven in
een TR. T1 is de temperatuur waarbij de SEI begint te ontleden en de waardes hiervan zijn geplot in figuur 2
ten opzichte van verschillende batterijen en verschillende energie dichtheden. In [13] wordt gesteld door Koch
S. et al. dat een hogere energiedichtheid leidt tot een lagere T1.

De lithium ionen die tussen de grafiet lagen zitten, kunnen een reactie aangaan met het elektrolyt wanneer
de SEI begint te ontleden. Deze reactie zorgt ervoor dat de SEI opnieuw gegenereerd wordt en zolang als er
genoeg SEI gegenereerd wordt zal de SEI niet volledig ontleden. De gebalanceerde reactie tussen het ontleden
en genereren van de SEI gebeurt volgens [6] tussen een temperatuur van 120− 250 °C. Tijdens de reactie blijft
volgens Feng X. et al. de dikte van de SEI op een stabiel niveau.

2.1.2 Fase 2: Reactie anode en elektrolyt

Ondanks dat de SEI opnieuw gegenereerd wordt, zullen er scheuren in de SEI ontstaan. Deze zorgen ervoor
dat de anode in contact komt met het elektrolyt [12]. De reactie tussen de anode en het elektrolyt (An-Ele)
is een exothermische reactie waardoor extra warmte generatie zal plaats vinden [9,12]. De anode gaat met de
oplossingen van het elektrolyt reacties aan, maar kan daarnaast ook een reactie aangaan met de binder van het
elektrolyt. Afhankelijk van de oplossingen en het type binder kunnen hier verschillende reacties plaatsvinden
[14,15]. Over het algemeen beginnen deze reacties bij een temperatuur tussen de 100°C en 120°C [6,9] en
worden deze pas volledig onderbroken wanneer de grafiet structuur volledig begint te ontleden op 250 °C [6].
Hierbij zullen verschillende gassen vrijkomen afhankelijk van welke oplossingen/binder er aanwezig is. Denk
hierbij aan gassen zoals methaan en ethaan welke de temperatuur nog meer verhogen [9].
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2.1.3 Fase 3: Smelten separator

Door de extra warmte generatie zal bij een bepaalde temperatuur de separator beginnen te smelten. Doordat
het smelten een endothermisch proces is, zal de snelheid van de temperatuur toename afnemen. Ook zal de
weerstand van de batterij toenemen, omdat de gaten in de separator beginnen te sluiten tijdens het smelten
waardoor de lithium ionen minder gemakkelijk er doorheen kunnen. [6] De temperatuur waarbij de separator
smelt verschilt afhankelijk van het materiaal waarvan de separator is gemaakt. Een polyethyleen (PE) separator
begint te smelten op 130−140 °C volgens [6,8], maar polypropyleen (PP) op 170 °C [6] en polyimide (PI) op 200
°C [6]. Het toepassen van keramische lagen kan het smelten van de separator verbeteren tot een temperatuur
van 200− 260 °C.

Het gevolg van het smelten van de separator is een elektrische connectie tussen de anode en kathode ge-
naamd een internal short circuit (ISC). Door een ISC kan tot wel 70% van de cel energie vrij komen binnen 60
seconden wat resulteert in significante temperatuur verhoging [9]. Mocht de temperatuur waarbij de separator
smelt hoger zijn dan de temperatuur waarbij de kathode begint te ontleden dan hoeft een ISC niet plaats te
vinden tijdens een TR. De warmte generatie zal hierdoor significant minder zijn [6]. Door Feng X. et al. wordt
in [16] gesteld dat niet een volledige ISC hoeft plaats te vinden als de separator begint met smelten. Er zullen
eerst micro ISC plaatsvinden totdat de separator zijn volledige integriteit verliest en dan zal pas een volledige
ISC plaatsvinden.

Over het algemeen wordt gedacht dat de ISC de grootste bijdrage levert aan de warmte generatie bij een
TR, maar door Feng X. et al. wordt in [12] gesteld dat de ISC een bijdrage van 9% heeft aan de totale warmte
generatie. De ISC zorgt er wel voor dat de redoxreactie tussen de anode en de kathode tot stand komt. Deze
reactie zorgt voor 74% van de totale warmte generatie, maar dus niet de ISC zelf. Feng X. et al. doen in 2021
hier verder onderzoek naar en komen dan tot dezelfde conclusie. Daarnaast stellen ze dat de hoeveelheid warmte
die door de ISC gegenereerd wordt, afhangt van de batterij weerstand tijdens de ISC. Een hogere weerstand zal
tot minder warmte generatie leiden door de ISC [10].

Door het smelten van de separator en de mogelijke plaatsgevonden ISC zal de temperatuur gaan toenemen. De
An-Ele reacties zullen toenemen door deze temperatuurverhoging waardoor nog meer warmte gecreëerd wordt
[10].

2.1.4 Fase 4: Reacties met de kathode

Door de warmte toename zal de kathode gaan ontleden waardoor het een exothermische reactie aan kan gaan
met het elektrolyt (Ka-Ele). Tijdens de ontleding van de kathode zal er extra warmte en zuurstof vrij komen
wat ervoor zorgt dat de verbranding zelfvoorzienend blijft tot de energie van de batterij op is. De temperatuur
waarbij deze reactie begint verschilt per type batterij en is afhankelijk van welk materiaal de kathode gemaakt
is. Gartner stelt in [9] dat de reactie pas kan plaatsvinden vanaf een temperatuur van 180 °C. In [7] wordt
LiCoO2 als voorbeeld genomen en dit ontleedt pas op 180 °C. Hiermee komen deze twee bronnen overeen, maar
door Ma S. et al. wordt in [8] gesteld dat de kathode pas ontleedt vanaf 240 °C. [6] geeft als aanvulling dat
de volgende materiaal volgorde een indicatie geeft over de thermische stabiliteit: LFP > LMO > NCM111 >
NCA > LCO met LFP als het meest stabiele door de sterke P=O covalente binding bij de (PO4)

3– structuur.
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2.2 Warmte generatie TR
2.2.1 Warmte generatie per fase

Figuur 3: 1) Zelf opwarming door het ontleden van de SEI, 2) ISC treedt op door het smelten van de separator,
3) Warmte generatie door de An-Ele reacties neemt toe door de verhoogde temperaturen, 4) An-Ka redox
reactie resulteert tot snel bereik van maximale temperatuur tijdens TR [10].

Door Ren D. et al. is in [10] een overzicht gemaakt over hoe de verschillende fases de temperatuur tijdens een
TR beïnvloeden. Dit overzicht is te zien in figuur 3 en is gebaseerd op een NMC111 batterij. Hoe Ren D. et
al. de fases noemen komt niet volledig overeen met de fases in figuur 1, maar toch zijn deze er wel in terug
te vinden. Fase 1 begint met het ontleden van de SEI en er is te zien dat rond een temperatuur van 120°C de
snelheid waarmee de temperatuur verandert toe neemt. Op 120°C begint namelijk de An-Ele reactie. Door deze
versnelling in de temperatuur verandering heeft de temperatuur een exponentieel verband. In fase 2 (eerder fase
3 genoemd) gaat de PE separator met keramische laag kapot en zal er een ISC plaatsvinden. Hierdoor zal de
spanning meteen dalen. In fase 3 zullen de An-Ele reacties nog sneller plaatsvinden waardoor nog meer warmte
gegenereerd wordt. Dit wordt in [10] gezien als het moment dat de TR getriggerd wordt. Als de temperatuur
ver genoeg gestegen is zal in fase 4 de An-Ka redox reactie plaatsvinden. Hierdoor zal de temperatuur nog
verder omhoog gaan totdat de maximale temperatuur tijdens TR wordt bereikt.

Door Ren D. et al. wordt gesteld dat de An-Ele reacties in fase 3, en de An-Ka reactie in fase 4 de grootste
bijdrage leveren aan de totale warmte generatie tijdens de TR. Daarbij wordt vermeld dat de Ka-Ele reacties een
veel kleinere bijdrage hebben aan de warmte generatie. Dit was volgens hen te verklaren doordat de oplossingen
in het elektrolyt al verdampt waren voordat er zuurstof vrijkwam bij de kathode op 250 °C [10].
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2.2.2 Temperatuur karakteristieken

Om de temperatuur van een TR in beeld te krijgen, worden er door Feng X. et al. in [12] 3 temperatuur
karakteristieken opgesteld. T1 is de temperatuur waarbij de SEI begint te ontleden. T2 wordt gezien als de
temperatuur waarbij de TR wordt getriggerd. Dit is de temperatuur waarbij de temperatuur toename snelheid
(dT ∗ dt−1) van geleidelijk naar snel gaat. In [12] wordt gesteld dat T2 geen sterke relatie heeft met de het
smelten van de separator wat wel verwacht kan worden. In [10] stellen ze dat het lastig te bepalen is wat precies
het kantelpunt T2 activeert, maar dat het wel gerelateerd is aan drie situaties: 1) warmte generatie door de
ISC, 2) reacties tussen de anode en het elektrolyt, 3) ontleding van de kathode waarbij zuurstof vrijkomt. T3

is de maximale temperatuur die tijdens de TR wordt bereikt. Deze is van belang voor de propagatie tussen de
verschillende cellen. Als een TR getriggerd wordt dan is T3 de temperatuur die de cel maximaal bereikt. Deze
temperatuur bepaalt de temperatuur gradiënt tussen de cel met de TR en de omliggende cellen. De waardes
van T3 en T2 van de verschillende batterijen zijn te zien in figuur 4(a). Als laatste wordt door Feng X. et
al. de maximale temperatuur toename snelheid bepaald. De maximale temperatuur toename snelheid geeft de
intensiteit aan van de batterij tijdens de TR en deze wordt geplot in figuur 4(b) [12].

Figuur 4: (a) T3 ten opzichte van T2, (b) maximale dT ∗ dt−1 ten opzichte van energiedichtheid [12].

Ook wordt aan de hand van de temperatuur karakteristieken in [12] een formule opgesteld voor de warmte
generatie tijdens de volledige TR. Deze is te zien in formule 1, waarbij ∆HTR de warmte generatie is tijdens
de TR in [J ], M de massa is van de cel in [kg] en CP de specifieke warmte capaciteit in [J/kg ∗K] is.

∆HTR1 = M ∗ CP ∗∆T1 = M ∗ CP ∗ (T3 − T1) (1)

In [17] worden vergelijkbare temperatuur karakteristieken gedefinieerd. Chen J. et al. stellen dat T1 de onset
temperatuur is waarbij de batterij zichzelf gaat verwarmen. In hun model is dit wanneer de dT ∗ dt−1 hoger
is dan 0, 02 °C/min. T2 is de onset temperatuur van de TR en in het model is dit bij een dT ∗ dt−1 van 20
°C/ min. Ook hierbij is T3 de maximale temperatuur tijdens de TR. Met een model en een experiment hebben
Chen J. et al. het temperatuur verloop tijdens een TR geplot dat te zien is in figuur 5. Hierbij is gekeken naar
de temperatuur in het midden van de batterij en aan het oppervlakte. Het temperatuur verloop komt overeen
met figuren in [12].
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Figuur 5: (a) temperatuur tijdens een TR in de loop van de tijd, (b) dT ∗dt−1 ten opzichte van de temperatuur
[17].

In het voorbeeld van figuur 5 is te zien dat de temperatuur toename versnelt na 7800 seconden. Er wordt dan
op korte tijd veel warmte gegenereerd en daardoor zal de koeling instaat moeten zijn om dan in korte tijd meer
warmte op te nemen. Om deze warmte te berekenen wordt in [12] de volgende formule gebruikt:

∆HTR2 = M ∗ CP ∗∆T2 = M ∗ CP ∗ (T3 − T2) (2)

2.2.3 Invloed state of charge

De state of charge (SOC) kan invloed hebben op de maximale temperatuur van een TR. In figuur 6 (a) wordt de
maximale temperatuur T3 tijdens de TR geplot ten opzichte van verschillende SOC waardes. Daarbij is gekeken
naar vier verschillende NMC batterijen waarvan de gegevens te vinden zijn in tabel 1. Zoals gesteld wordt in
[12] heeft de SOC een lineair verband met de maximale temperatuur kijkend naar de pouch cellen. In figuur 6
(b) is de maximale temperatuur toename snelheid geplot ten opzichte van verschillende SOC waardes. Wanneer
de dT ∗ dt−1 logaritmisch wordt geplot dan lijkt ook een lineair verband te zien bij de pouch cellen. Voor (a)
en (b) geldt dat wanneer de SOC lager wordt de waardes voor T3 en maximale dT ∗ dt−1 afnemen [12]. Hieruit
kan geconcludeerd worden dat het slechtste scenario bij een TR optreedt bij een SOC van 100%. De resultaten
uit [12] komen overeen met de resultaten die gevonden zijn in [18].

Figuur 6: (a) Relatie T3 en SOC, (b) Maximale dT ∗ dt−1 ten opzichte van de SOC [12].
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Tabel 1. Specificaties cel data figuur 6 [12].

Cel type Formaat Capaciteit/Ah Kathode
B Pouch 24 Li2(Ni1/3Co1/3Mn1/3)O2
C Pouch 32,5 LiMn2O4 + LiNiO2
D Pouch 30 Li(NixCoyMnz)O2
E Prismatisch 25 Li(Ni0,4Co0,4Mn0,2)O2

2.3 Gas generatie TR
2.3.1 Materialen in NMC batterijen

Voordat bepaald kan worden welke gassen er ontstaan, zal er gekeken moeten worden naar welke stoffen er te
vinden zijn in NMC batterijen. Verschillende stoffen zullen namelijk verschillende reacties aangaan en tot andere
resultaten leiden. In tegenstelling tot de warmte generatie is er daarom geen literatuur onderzoek gedaan naar
de gas generatie in het algemeen bij batterijen. Dat zou een te uitgebreid onderzoek worden en er is daarom
alleen gekeken naar de gas productie bij NMC batterijen tijdens een TR.

LIB’s zijn opgebouwd uit een anode, kathode en een elektrolyt. De anode van een NMC batterij bestaat
uit grafiet dat veel voorkomend is bij LIB’s. Over het algemeen is dit MCMB (meso-carbon micro breads)
[15,19]. De kathode van een NMC batterij bestaat uit Lithium (Li), Nikkel (Ni), Mangaan (Mn) en Kobalt
(Co). De verhouding tussen de laatste drie materialen kan verschillen. De meest voorkomende NMC batterijen
zijn NMC111, NMC442, NMC532, NMC622 en NMC811. NMC111 geeft hierbij aan dat de verhouding gelijk
is tussen Ni, Mn en Co (meestal 1

3 ,13 ,13 ten opzichte van Li). De andere types moeten gelezen worden als:
NMC622 = Ni0,6Mn0,2Co0,2 [20]. Naast de NMC materialen worden ook binders gebruikt om de structuur
van de anode en kathode te verbeteren. Algemene binder materialen zijn polyvinylidenefluoride (PVDF) en
carboxymethyl cellulose (CMC) [14].

Door Wang H. et al. wordt in [21] uitgelegd wat de invloed is van de hoeveelheid Ni, Mn en Co in een
NMC batterij. Co zorgt voor meer stabiliteit in de gelaagde structuur van het materiaal en verbetert de circula-
tie eigenschappen van het materiaal. De functie van Mn is het materiaal thermisch en qua gelaagde structuur
stabieler maken. Daarnaast is dit materiaal ook een stuk goedkoper waardoor de kosten van de batterij ver-
minderd worden. Een toename van Ni zorgt voor een hogere energiedichtheid van de batterij, maar zal ook
ervoor zorgen dat de kathode actiever wordt. Hierdoor zal de thermische stabiliteit afnemen waardoor de TR
bij lagere temperaturen zal plaatsvinden (lagere T1) en de TR ook hogere temperaturen zal bereiken (hogere
T3). De hoeveelheid Ni heeft hierdoor een grote invloed op hoe de TR eruit ziet terwijl Co en Mn een minder
grote invloed hebben.

Het elektrolyt van een batterij kan verschillende stoffen bevatten. Over het algemeen bevat een elektrolyt
een geleidend zout en verschillende organische oplossingen. Voor het geleidende zout wordt meestal lithium
hexafluorophosphate (LiPF6) gebruikt wat in vergelijking met andere zouten de beste eigenschappen heeft.
Denk hierbij aan een lagere geleidbaarheid, een lagere dissociatie constante en een lagere ionische mobiliteit
ten opzichte van andere zouten [18]. Qua organische oplossingen zijn er verschillende typen terug te vinden in
huidige batterijen welke meestal in combinatie met elkaar gebruikt worden. De meest voorkomende zijn: di-
methyl carbonaat (DMC), ethyl methyl carbonaat (EMC), ethylene carbonaat (EC), diethyl carbonaat (DEC),
propylene carbonaat (PC) en ethyl acetaat (EA) [24].
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2.3.2 Gassen bij een NMC batterij

Door Golubkov A. et al. werd in [14] de gas generatie onderzocht tijdens een TR bij o.a. een NMC batterij
met een grafiet anode en een kathode met een samenstelling van Li(Ni0,45Mn0,45Co0,10)O2. Naast de anode
en kathode moet ook gekeken worden naar de stoffen die in het elektrolyt te vinden zijn. Deze kunnen name-
lijk tijdens de TR ook voor specifieke gassen zorgen. In het elektrolyt zaten de volgende oplossingen: DMC,
EMC, EC en PC waarbij de mol verhouding (7:1:1:1) was. Daarnaast bevatte het elektrolyt LiPF6 geleidend zout.

Tijdens de TR werden vijf gassen gedetecteerd namelijk: H2, CO2, CO, CH4, en C2H4. De verhouding hier
tussen is te zien in figuur 7(b) waarbij te zien is dat H2 en CO2 de grootste percentages bevatten. In figuur
7(a) wordt een massa verdeling gegeven van de grote onderdelen van de NMC batterij waarmee een schatting
gemaakt kan worden over de bijdrage van elke onderdeel [14].

Figuur 7: (a) massa verdeling van de grootste componenten bij de NMC batterij (m%), (b) gassen die werden
gedetecteerd tijdens de TR (mol%) [14].

In [13] werd door Koch S. et al. een gas onderzoek gedaan naar 51 NMC batterijen tijdens een TR. Deze
batterijen hadden een grafiet anode en een LiNixMnyCozO2 kathode. Het elektrolyt bevatte LiPF6 als geleidend
zout en had oplossingen van EC, DMC, EMC en DEC. De capaciteit van de geteste batterijen lag tussen de 20
en 81 Ah. Tijdens de TR werden verschillende gassen gedetecteerd, maar 7 gassen droegen bij aan 99% van
het totale gas volume. Naast de 5 gassen die ook in [14] werden gedetecteerd waren dit C2H6 en C3H6. De
percentages van deze gassen zijn te zien in tabel 2.

Naast deze twee bronnen is er in [25] ook een experiment gedaan door Yuan L. et al. naar de gassen die
tijdens een TR ontstaan. Daarbij is onderzoek gedaan naar twee NMC batterijen. De percentages hiervan zijn
ook weergegeven in tabel 2. Kijkend naar alle percentages uit verschillende bronnen is te zien dat er grote ver-
schillen zijn tussen de gas verhoudingen. Een reden hiervoor kan zijn dat NMC batterijen verschillende stoffen
kunnen bevatten of dat verhoudingen tussen de stoffen verschillen. Daarom zal experimenteel onderzoek altijd
benodigd zijn om zekerheid te geven over de gassen die tijdens een TR bij een specifieke batterij ontstaan.
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Tabel 2. Gedetecteerde gassen tijdens de TR van een NMC batterij, de daarbij behorende percentages en bij
welke reacties deze gevormd worden

Gas naam Notatie % [14] % [13] % 1 [25] % 2 [25] Reactie nummers

Waterstof H2 30,8 22,27 12,39 12,54 7a, 7b
Koolstofdioxide CO2 41,2 36,56 13,22 19,91 3a, 4d, 6, 10a, 10b, 10c, 10d

Koolstofmonoxide CO 13,0 28,38 30,30 28,06 3c, 11a, 11b, 11c, 11d
Methaan CH4 6,8 5,26 10,50 12,90 5d, 5e
Etheen C2H4 8,2 5,61 0,10 0,16 3a, 3b, 5a
Ethaan C2H6 0 0,99 0,16 0,21 5c, 5e
Propeen C3H6 0 0,52 0 0 5b
Ethyn C2H2 0 0 0,0026 0,0027 Nog onbekend

2.3.3 Ontleden SEI

Door Spotniz R. en Fanklin J. worden in [15] verschillende gas productie reacties gegeven. Als eerste ne-
men zij aan dat een SEI bestaat uit stabiele componenten (zoals Li2CO3) en metastabiele componenten (zoals
(CH2O CO2Li)2). Deze metastabiele componenten zullen tijdens het ontleden van de SEI een exothermische
reactie aangaan waarbij ze veranderen naar stabiele componenten. Er zijn twee mogelijke reacties waarbij in
ieder geval etheen ontstaat. De reacties zien er als volgt uit:

(CH2OCO2Li)2
∆H Li2CO3 + C2H4 + CO2 +

1
2

O2 (3a)

2 Li + (CH2OCO2Li)2
∆H 2 Li2CO3 + C2H4 (3b)

Daarnaast kan tijdens het opnieuw genereren van de SEI laag bij een EC oplossing CO2 vrijkomen [14]. De
CO2 die hierbij en bij reactie 3a ontstaat kan met reactie 3c omgezet worden tot CO wanneer CO2 een reactie
aangaat met het opgesloten lithium in de anode. Deze reactie heeft volgens [13] maar een kleine bijdrage aan
de totale CO productie.

2 CO2 + 2 Li Li2CO3 + CO (3c)

2.3.4 Reactie anode en elektrolyt

Door het ontleden van de SEI zullen An-Ele reacties tot stand komen. Het elektrolyt kan verschillende oplos-
singen en binders bevatten waardoor verschillende reacties kunnen plaatsvinden. Als eerste zal gekeken worden
naar geleidende zouten dan naar verschillende oplossingen en als laatste naar de binders.

Als LiPF6 aanwezig is in het elektrolyt kan dit er toe resulteren dat er giftig waterstoffluoride ontstaat in
de cel. De aanwezigheid van waterstoffluoride zorgt voor andere chemische reacties in andere fases dan wanneer
dit niet aanwezig is. Volgens Xu K. wordt in [22] gesteld dat op kamertemperatuur een evenwicht reactie
bestaat voor LiPF6 welke te zien is in reactie 4a. In het geval dat de temperatuur toeneemt zal reactie 4a zich
steeds meer verplaatsen naar de rechterkant [22].

LiPF6(s) LiF(s) + PF5(g) (4a)

In het geval dat er vocht (H2O) aanwezig is zullen twee reacties plaatsvinden die resulteren in HF. Hieruit volgen
volgens Xu K. in [22] de volgende formules:

LiPF6(sol) + H2O LiF(s) + 2HF(sol) + POF3(sol) (4b)
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PF5(sol) + H2O 2 HF(sol) + POF3(sol) (4c)

Hierbij zal dus waterstoffluoride ontstaan, maar daarnaast ook POF3. POF3 kan een reactie aangaan met oplos-
singen in het elektrolyt waarbij koolstofdioxide en fosfaat vrijkomt. [14] geeft hiervoor de volgende vergelijking:

POF3 + oplossing CO2 + PO 3–
4 (4d)

Ook zal de anode gaan reageren met oplossingen in het elektrolyt. Welke reacties daarbij optreden hangt af van
welke oplossingen er gebruikt worden in het elektrolyt. In [15] wordt door R. Spotnitz en J. Franklin gesteld dat
de oplossingen in het elektrolyt een reactie aangaan met de opgesloten lithium ionen waardoor o.a. de volgende
reacties kunnen plaatsvinden:

2 Li + C3H4O3(EC) Li2CO3 + C2H4 (5a)

2 Li + C4H6O3(PC) Li2CO3 + C3H6 (5b)

2 Li + C3H6O3(DMC) Li2CO3 + C2H6 (5c)

Kijkend naar reactie 5c zou afgevraagd kunnen worden waarom er in het onderzoek van [14] geen ethaan
gedetecteerd wordt ondanks dat DMC aanwezig is. Een mogelijk antwoord hierop is dat wanneer H2 aanwezig
is een andere reactie kan optreden bij DMC namelijk:

2 Li + C3H6O3(DMC) + H2 Li2CO3 + 2 CH4 (5d)

Voor DEC (C5H10O3) is geen formule opgesteld vanuit de literatuur. Yang C. et al. hebben in [19] wel onderzoek
gedaan naar DEC en detecteerden in hun massa spectroscopie testen dat grote hoeveelheden van CO, CH4 en
C2H6 aanwezig waren in DEC gassen. Het aanwezige CO zou te verklaren zijn vanwege de lineaire structuur
(acyclic) van DEC. Hierdoor kan deze opgebroken worden in twee stukken C2H5O

– en een stuk CO. Het C2H5O
–

zal volgens [19] oplossen waardoor alleen CO als gas vrij zal komen.

Met alleen deze redenatie kan er geen CH4 en C2H6 gedetecteerd worden dus zal er ook nog een andere
reactie moeten optreden waarbij deze twee gassen vrijkomen. Kijkend naar de reacties van lithium met andere
elektrolyt oplossingen (5a, 5b, 5c, 5d) kan de volgende reactie opgesteld worden voor DEC waarbij H2 benodigd
is om tot de gedetecteerde gassen te komen:

2 Li + C5H10O3(DEC) + 2H2 Li2CO3 + 2 CH4 + C2H6 (5e)

In bovenstaande reactievergelijkingen 5 komt Li2CO3 uit de reacties. Volgens C. Doh et al. in [26] zorgt de
aanwezigheid van waterstofluoride uit reacties 4b of 4c ervoor dat Li2CO3 omgezet wordt tot CO2 en H2O. Dit
is te zien in reactie 6:

Li2CO3 + 2 HF ∆H 2 LiF + CO2 + H2O (6)

Naast de oplossingen van het elektrolyt kan de anode ook een reactie aangaan met de binder. Hierbij kan
waterstof ontstaan, maar de reactie verschilt afhankelijk van welk type binder aanwezig is in de batterij. Golubkov
A. et al. stellen in [14] dat reactie 7a plaatsvindt bij een PVDF binder wanneer de temperatuur hoger is dan 260
°C. In het geval van een CMC binder treedt reactie 7b op vanaf 250 °C. Deze temperaturen komen overeen met
het ontleden van de grafiet structuur op 250 °C. In het geval van beide type binders is de reactie exothermisch.

CH2 CF –
2 + Li ∆H LiF + CH CF– +

1
2

H2 (7a)

CMC OH + Li ∆H CMC-OLi +
1
2

H2 (7b)
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2.3.5 Ontleden elektrolyt

Doordat in het elektrolyt organische stoffen worden gebruikt, kunnen deze gaan ontleden wanneer de tempera-
tuur hoog genoeg is. Hier kunnen ook gassen bij ontstaan. De literatuur hierover lijkt alleen nog niet duidelijk
te zijn en sommige bronnen spreken zich soms tegen [15]. Dit zou kunnen door de complexe chemische proces-
sen die ontstaan wanneer verschillende combinaties van organische stoffen gebruikt worden. Denk hierbij aan
bijvoorbeeld het opdelen van de koolstofketens [19,22].

Omdat er nog weinig duidelijkheid is over de gassen bij combinaties van verschillende organische oplossin-
gen zal gekeken worden naar individuele organische oplossingen. Hierover is namelijk meer informatie te vinden
al ontbreekt hier soms ook nog duidelijkheid. In het geval van EC wordt door Golubkov A. et al. gesteld dat
dit kan ontleden vanaf 263 °C waarbij CO2 vrijkomt [14]. Dit komt overeen met de massa spectroscopie testen
in [19], al detecteren Yang C. et al. ook kleine hoeveelheden van CO, C2H4, C2H6 en CH4. Door Spotniz R. et
al. wordt in [15] gesteld dat EC kan ontleden tot ethyleen oxide (C2H4O) en CO2. Dit is het tegenovergestelde
proces als hoe EC in eerste instantie gemaakt wordt [23]. Hierdoor kan gesteld worden dat er een mol CO2
vrijkomt per mol EC.

In het geval van DEC detecteren Yang C. et al. grote hoeveelheden van CO, CH4 en C2H6. De reactie
tussen de anode en het elektrolyt kan de stoffen CH4 en C2H6 verklaren, maar niet CO. Deze stof is te verklaren
doordat volgens Yang C. et al. DEC kan ontleden in twee stukken C2H5O en een stuk CO. Het C2H5O zal
oplossen waardoor alleen CO als gas vrij zal komen. Hierdoor wordt gesteld dat voor elke mol DEC er ook een
mol CO zal vrijkomen bij het ontleden van de elektrolyt.

2.3.6 Reacties kathode

Op hoge temperaturen kan het materiaal in de kathode ontleden. Hierbij komt zuurstof vrij. Twee mogelijke
reacties, welke uit [15] zijn gehaald, zijn hieronder weergegeven voor nikkel + kobalt en mangaan. Deze stoffen
zijn beide terug te vinden in een NMC batterij.

Ni0,8Co0,2O2
1
3

Ni2,4Co0,6O4 +
1
3

O2 (8a)

Mn2O4 Mn2O3 +
1
2

O2 (8b)

De zuurstof die vrijkomt van de kathode kan met het elektrolyt reageren tot koolstofdioxide en water. Afhankelijk
van welke oplossingen er in het elektrolyt zitten kan deze reactie vergelijking anders zijn. In [24] wordt een
algemene formule opgesteld voor complete verbranding en deze reactie ziet er als volgt uit:

CxHyOz + (x + y/4 − z/2)(O2 + 3.76 N2) xCO2 + y/2H2O (9)

Door Golbukov A. et al. worden Ka-Ele reacties gezien als de dominante CO2 producerende reacties van een
NMC batterij [14]. Zij geven hierbij een reactie vergelijking voor EC. Daarnaast worden voor EC, PC en DMC
deze reacties gegeven door Spotniz R. et al. in [15] welke overeen komen met reactievergelijking 9.

5
2

O2 + C3H4O3(EC) ∆H 3CO2 + 2 H2O (10a)

4 O2 + C4H6O3(PC) ∆H 4CO2 + 3 H2O (10b)

3 O2 + C3H6O3(DMC) ∆H 3CO2 + 3 H2O (10c)
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Door gebruik te maken van reactievergelijking 9 kan een reactievergelijking opgesteld worden voor DEC. Deze
ziet er dan als volgt uit:

6 O2 + C5H10O3(DEC) ∆H 5 CO2 + 5 H2O (10d)

Reacties 10a, 10b en 10c zouden alle drie in plaats van CO2 ook CO kunnen vormen volgens [13]. Dit zou dan
komen doordat er te weinig zuurstof beschikbaar is voor de volledige reactie met de oplossingen. In [6] worden
deze reacties gegeven welke als volgt eruit zien:

O2 + C3H4O3(EC) ∆H 3CO + 2H2O (11a)

2 O2 + C4H6O3(PC) ∆H 4CO + 3H2O (11b)

1
1
2

O2 + C3H6O3(DMC) ∆H 3CO + 3H2O (11c)

3
1
2

O2 + C5H10O3(DEC) ∆H 5 CO + 5 H2O (11d)

Wanneer er sprake is van een LCO/NMC batterij is er Li2CO3 aanwezig in de kathode. Door Doh C. et al.
wordt in [26] gesteld dat hierdoor reactie 6 kan plaatsvinden aan de kant van de kathode waardoor nog meer
CO2 en H2O gevormd kan worden.
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3 Methode
3.1 Overzicht model

Figuur 8: Schematische weergave van de belangrijkste onderdelen en formules in het model

Om te bepalen hoeveel warmte en gassen er vrijkomen bij een thermal runaway is een model opgesteld. In figuur
8 is een overzicht te zien van de belangrijkste onderdelen binnen dit model. Het model begint als de temperatuur
van de batterij gelijk is aan de onset temperatuur van de TR. De hoeveelheid warmte en gas die ontstaat bij
een TR, wordt bepaald door de snelheid waarmee de verschillende reacties in de verschillende fases van de TR
plaatsvinden. De snelheid van de verschillende reacties kan bepaald worden met de Arrhenius vergelijking. Aan
de hand van de concentratie verandering van de reacties kan bepaald worden hoeveel gas en warmte er per
reactie vrijkomt. Naast deze warmte kan er ook nog warmte vrijkomen van een ISC, maar dit gebeurt pas vanaf
de onset temperatuur van de ISC. De warmte kan geheel of gedeeltelijk afgevoerd worden door koeling. Als
de koeling onvoldoende is, loopt de temperatuur op waardoor de snelheid van de reacties zal veranderen. Ook
kunnen er andere reacties optreden, met name als de stijgende temperatuur leidt tot een nieuwe fase van de TR.

In tabel 3 is een overzicht te zien van de verschillende reactievergelijkingen die gebruikt zijn in het model
en leiden tot gassen. Daarbij is te zien welke reactievergelijkingen horen bij welk onderdeel van het model.
Voor de anode geldt dat wanneer de temperatuur hoger wordt dan 260°C een andere reactie wordt gebruikt.
In het geval van het elektrolyt is niet een volledige reactievergelijking gegeven omdat deze ontbreekt vanuit de
literatuur. De x staat daarom voor overige stoffen die niet resulteren tot een gas. De laatste drie onderdelen
(Li2CO3, O2 CO2 en O2 CO) worden alleen toegepast als Li2CO3 of O2 vrijkomt uit eerdere reactie-
vergelijkingen. De details van al deze gebruikte vergelijkingen, en de reden waarom hiervoor is gekozen, wordt
verder in dit hoofdstuk uitgelegd.
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Tabel 3 Gebruikte reactievergelijkingen in het model

Onderdeel Reactievergelijkingen voor NMC(EC,DEC)

SEI (CH2OCO2Li)2
∆H Li2CO3 + C2H4 + CO2 + 1

2 O2

2 Li + (CH2OCO2Li)2
∆H 2 Li2CO3 + C2H4

Anode (T < 260°C) 2 Li + C3H4O3(EC) Li2CO3 + C2H4

2 Li + C5H10O3(DEC) + 2H2 Li2CO3 + 2 CH4 + C2H6

Anode (T > 260°C) CH2 CF –
2 + Li ∆H LiF + CH CF– + 1

2 H2

Elektrolyt C3H4O3(EC) CO2 + x

C5H10O3(DEC) CO + x

Kathode 1 Mn2O4 Mn2O3 + 1
2 O2

Kathode 2 Ni0,8Co0,2O2
1
3 Ni2,4Co0,6O4 + 1

3 O2

Li2CO3 Li2CO3 + 2 HF ∆H 2 LiF + CO2 + H2O

O2 CO2
5
2 O2 + C3H4O3(EC) ∆H 3CO2 + 2 H2O

6 O2 + C5H10O3(DEC) ∆H 5 CO2 + 5 H2O

O2 CO O2 + C3H4O3(EC) ∆H 3CO + 2H2O

3 1
2 O2 + C5H10O3(DEC) ∆H 5 CO + 5 H2O

In dit hoofdstuk behandelen we eerst het model voor warmte ontwikkeling en gasontwikkeling en daarna de
verschillende mogelijkheden om de batterij te koelen. Door de koeling in het model aan te passen kunnen
verschillende scenario’s berekend worden. Hiermee kan voor verschillende scenario’s berekend worden hoeveel
koeling benodigd is om een TR te beheersen en hoeveel gassen ontwikkeld worden bij die scenario’s.

3.2 Warmte bepaling
In [18,32,33] worden thermische modellen uitgelegd voor een TR. Om deze modellen te valideren is door de
auteurs experimenteel onderzoek gedaan en is gebruik gemaakt van twee verschillende test methodes namelijk
een EV-ARC (extended-volume accelerated rate calorimetry) test en een penetratie test. Bij een EV-ARC test
wordt de batterij belast totdat er warmte gedetecteerd wordt die ontstaat door reacties in de cel. Op dat moment
wordt de kamer temperatuur gecontroleerd zodat een adiabatische omgeving gecreëerd wordt. Hierdoor kan
puur gekeken worden naar de warmte die ontstaat door de reacties in de batterij en hoe deze resulteren in een
TR [33]. Ook is een penetratie test uitgevoerd waarbij de batterij vanaf het begin gepenetreerd wordt. Hierdoor
zal meteen een ISC plaatsvinden waardoor in korte tijd veel energie zal vrijkomen.
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3.2.1 Temperatuur berekening

Voor het thermische model moet de temperatuur van de batterij berekend worden. Niet alleen geeft de tempera-
tuur informatie over de situatie van de batterij, maar de temperatuur beïnvloedt ook welke reacties plaatsvinden.
Door middel van de volgende formule kan de temperatuur bepaald worden:

TB(t) = TB(0) +

∫ t

0

dTB(τ)

dτ
dt (12)

Hierbij is TB(t) de temperatuur van de batterij op een bepaald tijdstip, TB(0) de temperatuur op tijdstip 0 en
dTb(τ)
dτ dt bepaald hoeveel de temperatuur toeneemt over een bepaalde tijd. Het laatste kan bepaald worden aan

de hand van de volgende formule:
dTB(τ)

dτ
=

Qtotaal(t)

M ∗ Cp
(13)

M [g] is hierbij de massa van de batterij en Cp [J/g ∗ K] is de specifieke warmte capaciteit van de batterij.
Hier geldt dat Qtotaal(t) [J/s] de totale warmte is die gegenereerd wordt tijdens de TR op een bepaald tijdstip.
Om deze te bepalen kan aan de hand van verschillende reacties de warmte per reactie bepaald worden. Qtotaal

zou dan op de volgende manier bepaald worden:

Qtotaal(t) = Q1(t) +Q2(t) + ...+Qe(t) (14)

Hierbij wordt onderscheid gemaakt tussen warmte die ontstaat door de chemische reacties (Q1(t), Q2(t) ...) en
andere warmte bronnen (Qe(t)).

3.2.2 Warmte chemische reacties

Volgens [18,32,33] kan de warmte per chemische reactie bepaald worden door gebruik te maken van verschillende
formules en waardes. Om de warmte te bepalen die vrijkomt op een tijdstip wordt gebruik gemaakt van de
volgende formule:

Qx(t) = ∆Hx ∗mx ∗
dcdx(t)

dt
, (TB(t) > Tonset,x) (15)

Hierbij staat x voor de verschillende reacties die kunnen plaatsvinden. Voor deze reacties geldt een Tonset wat
inhoudt dat de reactie pas optreedt wanneer de temperatuur van de batterij hoger is dan deze temperatuur.
Qx(t) [J/s] is de warmte generatie van een bepaalde reactie op een bepaald tijdstip, ∆Hx [J/g] is de enthalpie
van de chemische reactie, mx [g] is de massa van de reagerende stof bij reactie x en dcdx(t)

dt [1/s] is de ontledings
snelheid van de genormaliseerde concentratie van de reagerende stof in reactie x. Deze laatste term kan bepaald
worden door middel van de volgende formule waarbij gebruik gemaakt is van de Arrhenius vergelijking:

dcdx(t)

dt
= Ax ∗ e

−EA,x
R∗TB(t) ∗ fx(cx(t)), (TB(t) > Tonset,x) (16)

Hierbij geldt dat Ax [1/s] de frequentie factor is, Ea,x [J/mol] de activerings energie, R [J/molK] de mole-
culaire gas constante is en TB(t) [K] de temperatuur van de batterij is op dat moment. f(cx(t)) wordt in [33]
de mechanisme functie genoemd en deze kan bepaald worden aan de hand van de volgende vergelijking waarbij
gebruik gemaakt is van de Sestak-Berggren vergelijking:

fx(cx(t)) = (cx(t)
nx,1 + px) ∗ (1− cx(t))

nx,2 (17)

n1, n2 en px zijn reactie specifieke constanten. Deze formule is in [32] omgeschreven naar een vergelijkbare
vorm, maar in plaats van px is er gebruik gemaakt van een correctie term (gx(t)) waardoor de formule er op de
volgende manier uit ziet:

fx(cx(t)) = cx(t)
nx,1 ∗ (1− cx(t))

nx,2 ∗ gx(t) (18)
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cx(t) is de concentratie van de reagerende stof op een bepaald tijdstip en kan bepaald worden aan de hand van
de volgende formule:

cx(t) = cx(0)−
∫ t

0

dcx(τ)

dτ
(19)

Waarbij cx(0) de concentratie is op tijdstip 0. Hier wordt de geïntegreerde concentratie verandering snelheid
af gehaald om de concentratie op tijdstip t te bepalen. Een speciaal geval hierbij is de SEI welke opnieuw
gegenereerd kan worden als de anode aan het ontleden is. Hierdoor ziet de concentratie verandering snelheid
er als volgt uit:

dcx(t)

dt
=

dcdx(t)

dt
− dcgx(t)

dt
(20)

dcdx(t)
dt is de al eerder genoemde ontledings snelheid en er geldt dat dcgx(t)

dt de generatie snelheid is. In de hierboven
besproken formules zijn er verschillende waardes die reactie specifiek zijn. Deze zullen in de meeste gevallen
experimenteel bepaald moeten worden omdat deze verschillen per batterij.

3.2.3 Warmte ISC

Naast deze chemische warmte reacties is er ook nog een andere bron die zorgt voor warmte. De bronnen [18] en
[32] maken hierbij gebruik van dezelfde formule, maar hebben een andere reden voor deze warmte. [18] verwijt
deze warmte aan de reactie tussen de anode en de kathode terwijl [32] stelt dat deze warmte komt door de ISC
die plaatsvindt. Vanuit de literatuur lijkt hier dus nog geen duidelijkheid over te zijn, maar omdat meerdere
bronnen ([6,32,34]) spreken over een ISC wordt ervan uitgegaan dat dit de reden is. Hierbij geldt de volgende
formule [32]:

Qe(t) =
1

∆t
∗ (∆He −

∫ t

0
Qe(τ)dτ), (TB(t) > Tonset,e) (21)

Door het ISC zal er in korte tijd veel energie vrij komen. De totale hoeveelheid energie die dan vrijkomt is
de term ∆He. ∆t is de tijd van de ISC en in deze tijd zal de totale hoeveelheid energie vrij komen. Deze
twee termen zijn daardoor in de formule twee constanten. Voor ∆t wordt gesteld dat dit de gemiddelde ISC
tijd is wat gelijk staat aan 10 seconden bij een EV-ARC test en 5 seconden bij een penetratie test [32]. De
hoeveelheid opgeslagen elektrische energie van een batterij kan bepaald worden door de capaciteit van de batterij
te vermenigvuldigen met de nominale spanning. Deze berekening geldt bij een SOC van 100%, maar bij lagere
SOC zal er minder energie opgeslagen zitten in de batterij. Bij lagere SOC zal minder energie vrijkomen tijdens
een ISC, maar de relatie tussen de energie en SOC is niet een lineair verband. Om dit verband te bepalen is
meer onderzoek benodigd [6]. In [32] wordt gesteld dat de berekende energie via deze aanpak niet overeenkomt
met de experimentele resultaten voor de EV-ARC test en de penetratie test. In het geval van de EV-ARC test
zal een gedeelte van de elektrische energie al eerder vrijkomen door temperatuur degradatie voordat de onset
temperatuur bereikt wordt waardoor ∆He lager zal liggen. Om hiervoor de ∆He te bepalen moet als eerste
bepaald worden hoeveel energie er vrijkomt tijdens de volledige TR wat te berekenen is met vergelijking 1. Deze
energie komt niet volledig vrij tijdens een ISC omdat een gedeelte al vrij komt tijdens de chemische reacties.
De totale chemische energie kan bepaald worden met de volgende formule [32]:

∆Hchemisch = Σ(cx,0 ∗∆Hx ∗mx) (22)

De energie die vrijkomt tijdens een ISC, kan dan bepaald worden door de chemische energie af te halen van de
totale energie die vrijkomt tijdens een TR.

In het geval van de penetratie test zal ∆He hoger liggen omdat de cut off spanning 0V zal zijn vanwege
de energie die in korte tijd vrij gelaten wordt. Als gerekend wordt met de nominale spanning is de cut off
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spanning niet 0V. Hierdoor moet de capaciteit niet vermenigvuldigd worden met de nominale spanning maar
met de piekspanning (welke hoger ligt) om ∆He te krijgen bij penetratie van de batterij.

3.2.4 Modelleren thermische formules

In het geval van formule 12 en 19 is er sprake van een integraal in de formule. Deze kan niet zomaar gepro-
grammeerd worden en daarom zal deze eerst omgeschreven moeten worden naar een programmeerbare formule.
Hierbij is gebruik gemaakt van de Euler methode welke het volgende stelt [35]:

yn = yn−h + h ∗ y′n−h (23)

Hierin is y de berekende waarde en h de tijdstap. Dit kan toegepast worden op de formules 12 en 19 waardoor
deze er als volgt gaan uitzien:

TB(t) = TB(t− tstep) +
dTB(t− tstep)

dt
dt ∗ tstep (24a)

cx(t) = cx(t− tstep)− dcdx(t− tstep)

dt
dt ∗ tstep (24b)

Om formule 21 te programmeren moet ook deze eerst omgeschreven worden naar een programmeerbare functie
waar de integraal niet aanwezig is. Hiervoor is gebruik gemaakt van de volgende relatie [35]:

d

dx

∫ x

a
f(t)dt = f(x) (25a)

Door deze toe te passen op formule 21 kan een afleiding bepaald worden welke als volgt eruit ziet:

Qe(t)
′ =

−1

∆t
∗Qe(t) Qe(t)

′ +
1

∆t
∗Qe(t) = 0 (25b)

Deze formule kan verder geschreven worden door gebruik te maken van een integratie factor. De integratie
factor (I(x)) kan gebruikt worden wanneer de volgende type differentiaal vergelijking opgelost moet worden
[35]:

y′ + P (x)y = K(x) (26a)

Waarbij de integratie factor er als volgt uit ziet [35]:

I(x) = e
∫
P (x)dx (26b)

Door de integratie factor te vermenigvuldigen met formule 26a kan deze opgelost worden. Dit wordt toegepast
voor de formule voor Qe(t) en daarna wordt deze weer geïntegreerd. Dit ziet er als volgt uit:

I(t) = e
∫

1
∆t

dt = e
t

∆t (27a)

e
t

∆t ∗Qe(t)
′ +

e
t
∆t

∆t
∗Qe(t) = 0

product_regel
(e

t
∆t ∗Qe(t))

′ = 0 (27b)

(e
t
∆t ∗Qe(t))

′ = 0
int

e
t
∆t ∗Qe(t) = C1 Qe(t) = C1 ∗ e

−t
∆t (27c)

Om de constante C1 te bepalen wordt in de originele formule 21 een randvoorwaarde bepaald. Wanneer t = 0
geldt dat Qe(0) gelijk is aan ∆He

∆t waardoor dit de waarde is voor C1. Door dit toe te passen kan de formule
opgesteld worden die gebruikt is in het model. Deze formule ziet er als volgt uit:

Qe(t) =
∆He

∆t
∗ e

−t
∆t (28)

Om de parameters van de Arrhenius vergelijking te bepalen zijn experimentele testen nodig. In [32] zijn deze
testen uitgevoerd voor een NMC batterij. De resultaten van deze testen zijn als parameters gebruikt in het
model. De waardes voor deze parameters zijn hieronder weergegeven in tabel 4.
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Tabel 4. Waardes voor het thermisch model [32]

x ∆Hx [J/g] mx [g] Cx,0 [-] nx,1 [-] nx,2 [-]

SEI 257 100, 58 0, 15 1 0

Anode 1714 100, 58 1 1 0

Separator −233, 2 17, 6 1 1 0

Kathode, 1 77 179, 12 0, 999 1 1

Kathode, 2 84 179, 12 0, 999 1 1

Elektrolyt 800 108 1 1 0

x Tonset,x [°C] Ax [1/s] Ea,x [J/mol] dcgx(t)
dt [1/s] gx(t) [-]

SEI 80* 1, 667 ∗ 1015 1, 3508 ∗ 105 5 ∗ dcdanode(t)
dt 1

Anode 80* 0, 035(T < 260°C), 5(T > 260°C) 3, 3 ∗ 104 0 exp(−CSEI(t))

Separator 120 1, 5 ∗ 1050 4, 2 ∗ 105 0 1

Kathode, 1 180 1, 75 ∗ 109 1, 1495 ∗ 105 0 1

Kathode, 2 220 1, 077 ∗ 1012 1, 5888 ∗ 105 0 1

Elektrolyt 140 3 ∗ 1015 1, 7 ∗ 105 0 1

*Waardes die zijn aangepast ten opzichte van [32]. Dit is gedaan omdat tot deze temperatuur de warmte
ontwikkeling niet significant genoeg is. Daarnaast volgt uit de literatuur dat een temperatuur van 80°C meer
overeenkomt met de onset temperatuur van een TR dan de 50°C die in [32] wordt gesteld.

3.3 Gas bepaling
3.3.1 Berekening aantal mol

Om te bepalen hoeveel gas er vrijkomt bij een batterij zal gekeken worden naar de hoeveelheid mol die reageert
bij de reacties. Het aantal mol kan berekend worden door gebruik te maken van de warmte die per tijdstip
ontstaat door een bepaalde reactie. Deze warmte is namelijk het resultaat van de chemische reacties. Vanuit
het thermisch model is de term Qx(t) en hiermee kan bepaald worden hoeveel concentratie van een reagerende
stof per tijdseenheid aan het reageren is. Aan de hand van de volgende formule kan dan bepaald worden hoeveel
mol van een stof er op een tijdstip reageert:

nx(t) =
Qx(t) ∗ tstep
∆Hx ∗Mx

=
[J/s] ∗ [s]

[J/g] ∗ [g/mol]
(29)

Hierin is nx(t) het aantal mol dat reageert van stof x op tijdstip t. Qx(t) is de warmte die ontstaat, ∆Hx is
de enthalpie van de chemische reactie en Mx is de molaire massa van stof x. Om te bepalen wat de totale
hoeveelheid mol is die reageert per stof moeten alle waardes van n(t) gesommeerd worden voor alle tijdstippen.
In [32] wordt de enthalpie gebruikt voor het thermisch model en dus is deze bekend. Voor het aantal mol moet
daarom nog wel de molaire massa bepaald worden. Deze wordt berekend door te kijken naar de molecuulfor-
mules en de daarbij behorende atoommassa’s bij elkaar op te tellen. In sommige gevallen is de term ∆Hx ∗Mx

bekend vanuit de literatuur waardoor niet altijd benodigd is de molaire massa te berekenen.

Zoals te zien is in tabel 4 zijn er 6 verschillende reacties (x) die gebruikt worden in het thermisch model.
Dit zijn de SEI, anode, separator, kathode 1, kathode 2 en elektrolyt. Voor de kathode zijn er twee verschillende
thermische reactie vergelijkingen opgesteld door [32]. De reden hiervoor is te halen uit het onderzoek van Kim
H. et al. in [36]. Daarin zijn DSC (differential scanning calorimetry) testen gedaan voor NMC batterijen waaruit
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bleek dat NMC batterijen twee exothermische pieken hebben tijdens een DSC test. Vanwege deze twee pieken
worden er ook twee vergelijkingen opgesteld namelijk kathode 1 en kathode 2.

In het geval van de SEI kan formule 29 niet gebruikt worden om te bepalen hoeveel gassen er vrijkomen.
Een gedeelte van het SEI zal namelijk terug genereren waardoor niet alles omgezet wordt tot een gas. Om toch
te bepalen hoeveel gassen hierbij vrijkomen zal gebruik gemaakt worden van een andere formule namelijk:

nx(t) =
dcx(t)
dt ∗ tstep ∗mx

Mx
=

[1/s] ∗ [s] ∗ [g]
[g/mol]

(30)

Hierbij is dcx(t)
dt de concentratie verandering snelheid en mx de massa van x. Door gebruik te maken van de

concentratie verandering snelheid wordt er gecompenseerd met het terug genereren van de SEI laag. Hierdoor
kan deze formule wel toegepast worden voor de SEI laag. Deze formule geeft dezelfde waardes als formule 29
wanneer deze wordt toegepast op andere thermische vergelijkingen van de TR.

Voordat bepaald kan worden hoeveel mol er reageert zal eerst bepaald moeten worden welke chemische re-
acties plaats vinden bij de verschillende x. In [32] wordt niet precies gegeven welke reacties dit zijn, maar aan de
hand van de waardes in tabel 4 en verschillende bronnen kan wel bepaald worden welke reacties waarschijnlijk
plaats vinden.

3.3.2 SEI

Kijkend naar de SEI is volgens tabel 4 sprake van ∆H = 257 [J/g], A = 1.667∗1015 [1/s] en Ea = 1.3508∗105
[J/mol]. Deze waardes komen overeen met de waardes die Spotniz R. et al. in [15] stellen. Hierbij wordt gesteld
dat deze waardes horen bij een elektrolyt dat bestaat uit 1 M LiPF6 in EC:DEC(1:2) en een anode van MCMB
grafiet. Daarom zullen de reactievergelijkingen 3a en 3b gebruikt worden omdat deze in [15] gegeven worden.
Er wordt bij deze vergelijkingen aangenomen dat deze allebei plaatsvinden waarbij het aantal mol SEI gelijk
verdeeld wordt.

Voor de molaire massa van dit onderdeel wordt gekeken naar de metastabiele componenten in de SEI. Deze
hebben de volgende molecuulformule: (CH2O CO2Li)2. De molaire massa is dan gelijk aan (12.011∗2+1.008∗
2 + 15.999 ∗ 3 + 6.94) ∗ 2 = 161, 95.

Volgens reactie vergelijking 6 zal een gedeelte van Li2CO3, dat uit eerdere plaatsgevonden reacties kwam,
omgezet worden tot o.a. CO2. Deze reactie is afhankelijk van hoeveel HF er aanwezig is want anders zal deze
reactie niet plaats kunnen vinden. Het HF kan gevormd worden uit een reactie keten die beschreven staat in
paragraaf 2.3.4, maar is vooral afhankelijk van de stof LiPF6. Omdat deze stof gelimiteerd is in hoeveelheid
en er veel eisen benodigd zijn om HF te krijgen vanuit deze stof, wordt aangenomen dat 50% van alle Li2CO3
verloopt volgens reactie vergelijking 6. Hoeveel percentage dit daadwerkelijk is, is een grote onzekerheid.

3.3.3 Anode

Voor de anode wordt in tabel 4 gesteld dat ∆H = 1714 [J/g] is, wat ook overeenkomt met de gegevens in [15].
Door Spotniz R. et al. wordt omschreven dat dit ook gaat over een elektrolyt met 1 M LiPF6 in EC:DEC(1:2)
en een anode van MCMB grafiet. Daarom wordt ervan uitgegaan dat dit het elektrolyt en de anode zijn die in
de gebruikte batterij van [32] zitten. Ervan uitgaande dat het elektrolyt alleen EC en DEC bevat zal in het gas
model gebruik gemaakt worden van formule 5a en 5e met een verhouding van 1:2. Ook is te zien in tabel 4 dat
de frequentie factor (Aanode) verandert wanneer de temperatuur 260 °C bereikt. Zoals uitgelegd is in paragraaf
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2.3.4, stellen Golubkov A. et al. in [14] dat de anode vanaf 260 °C een reactie aangaat met de PVDF binder.
Hierdoor wordt aangenomen dat reactie 7a optreedt bij de anode wanneer de temperatuur 260 °C heeft bereikt.
Omdat de frequentie factor significant verandert van 0,035 naar 5 wordt aangenomen dat na 260°C alleen nog
reactie 7a optreedt bij de anode.

In de hierboven genoemde vergelijkingen moet gekeken worden naar de hoeveelheid lithium dat reageert. Er
wordt namelijk aangenomen dat voor de andere stoffen in de vergelijkingen genoeg aanwezig is zodat de reacties
kunnen verlopen. Door Spotniz R. et al. wordt beschreven dat een enthalpie van 1714 [J/g] hoort bij het grafiet
(C) van de anode. Dit kan dus niet meteen gebruikt worden voor het lithium. Spotniz R. et al. lossen dit op
door de reactie enthalpie van lithium op te stellen in [J/mol]. Zij stellen dat bij een waarde van 1714 [J/g] een
anode samenstelling hoort van Li0.8C6. Er wordt aangenomen dat dit ook geldt voor het model. De molaire
massa van C6 = 12.011 ∗ 6 = 72.066. 1714 ∗ 72.066 = 1.2352e+ 05. Door dit te delen door 0,8 (vanwege de
Li0.8) wordt een enthalpie waarde berekend voor Li van 1.544 ∗ 105 [J/mol] wat overeenkomt met de gegeven
waarde in [15]. Uit het thermisch model kan bepaald worden hoeveel joule er per tijdseenheid door de anode
geproduceerd wordt. Met de enthalpie waarde voor Li kan dan het aantal mol lithium bepaald worden dat
reageert per tijdseenheid en daarmee het aantal mol gas.

3.3.4 Separator

Vanuit de literatuur is er geen informatie gevonden over mogelijke gas generatie reacties die plaatsvinden bij
het uiteenvallen van de separator. Dit zou kunnen doordat dit de enige endothermische reactie is in een TR,
maar het zou ook kunnen dat deze reacties weinig invloed hebben omdat de separator een dun/licht materiaal
is. Er wordt daarom aangenomen dat bij de separator geen reacties plaatsvinden die significant bijdragen aan
de gas productie tijdens een TR.

3.3.5 Elektrolyt

Zoals eerder is gezegd in paragraaf 2.3.5, is er uit de literatuur nog geen duidelijkheid over welke reacties precies
optreden bij het ontleden van het elektrolyt. De beste optie is daarom om te kijken naar het ontleden van
afzonderlijke oplossingen en niet naar de combinatie van verschillende oplossingen. Hierover is namelijk wel
gedeeltelijke informatie te vinden. Voor EC geldt dat CO2 vrijkomt waarbij wordt aangenomen dat de verhou-
ding EC:CO2 1:1 is. Voor DEC geldt dat tijdens het ontleden CO vrijkomt waarbij aangenomen wordt dat de
verhouding DEC:CO gelijk is aan 1:1.

Omdat het elektrolyt bestaat uit 1M LiPF6 in EC:DEC (1:2) wordt de molaire massa op de volgende manier
berekend: Melek = MLiPF6+(1∗MEC+2∗MDEC)/3. Hierbij geldt dat MLiPF6 = 6.94+30.97+6∗18.998 =
151.898 ,MEC = 3∗12.011+4∗1.008+3∗15.999 = 88.062 en MDEC = 5∗12.011+10∗1.008+3∗15.999 =
118.132. Daardoor is Melek gelijk aan 151.898+324.326/3 = 260. Het aantal mol dat met deze waarde volgens
formule 29 berekend kan worden, moet dan nog gedeeld worden door 3 om daarna verder te rekenen met de
verhouding EC:DEC (1:2) en de daarbij behorende chemische reacties.

3.3.6 Kathode

Zoals uitgelegd is bij paragraaf 3.3.1, zijn er twee thermische reacties voor de kathode. Dit komt door de twee
exothermische pieken die ontstaan tijdens een DSC test bij een kathode van een NMC batterij. In [36] wordt
gesteld dat de volledige ∆H gelijk is aan 161, 3 [J/g] voor de twee exothermische pieken. Dit komt overeen
met de waardes uit tabel 4 waarbij gebruik is gemaakt van een ∆HCat1 = 77 [J/g] en ∆HCat2 = 84 [J/g]
(samen 161). Omdat in [36] een NMC111 batterij getest is, wordt aangenomen dat voor het model van [32]
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geldt dat dit ook een NMC111 batterij is.

Uit de literatuur kan niet gehaald worden wat precies het verschil is tussen deze twee exothermische pieken. Een
mogelijke verklaring zou het verschil kunnen zijn tussen de energie die benodigd is om verschillende bindingen
te verbreken. Ni, Mn en Co kunnen andere bindingen hebben en daardoor kan de energie die benodigd is om
deze verbinding te verbreken ook anders zijn [37].

Om de gas generatie te bepalen zal daarom een aanname gedaan moeten worden om een onderscheid te
maken tussen kathode 1 en kathode 2. Voor kathode 2 geldt dat deze een onset temperatuur heeft van 220
°C volgens tabel 4. Deze waarde is door Feng X. et al. uit bron [37] gehaald en daarbij wordt gesproken
over LiNi1–xO2. Door Spotniz R. et al. worden reacties 8a en 8b gezien als twee aparte reacties. Hierdoor
wordt aangenomen dat voor kathode 1 geldt dat dit reactie 8b is en voor kathode 2 geldt dat dit reactie 8a is.
Voor de molaire massa moet dan gekeken worden naar de stoffen Ni0,8Co0,2O2 en Mn2O4. Hierbij geldt dat de
molaire massa’s gelijk zijn aan: 0.8∗58.69+0.2∗58.93+2∗15.999 = 90.736 en 2∗54.94+4∗15.999 = 173.876.

Aan de hand van deze waardes kan berekend worden hoeveel warmte er per mol Ni0,8Co0,2O2 en Mn2O4
vrijkomt. Kijkend naar paragraaf 2.3.6. zijn alleen de reacties waarbij deze stoffen optreden geen exothermische
reacties. Deze stoffen ontleden alleen maar tot zuurstof en iets anders. Het zuurstof zal daarna een reactie aan-
gaan met het elektrolyt waarbij wel warmte zal vrijkomen. Om dus te bepalen hoeveel mol gassen er vrijkomen
per mol Ni0,8Co0,2O2 en Mn2O4 moet daarom nog een extra berekening gedaan worden. Omdat er nog steeds
sprake is van een elektrolyt met EC en DEC wordt bij de kathode gebruik gemaakt van reactievergelijkingen
10a en 10d voor de gas generatie. Om rekening te houden met EC:DEC (1:2) worden de reacties omgeschreven
tot de volgende vergelijkingen:

5 O2 + 2 C3H4O3(EC) ∆H 6CO2 + 4 H2O (31a)

24 O2 + 4 C5H10O3(DEC) ∆H 20 CO2 + 10 H2O (31b)

Hieruit volgt dat 29 O2 leidt tot 26 CO2. Vanwege de 1
3O2 bij reactie vergelijking 8a zal daarom 87 mol

Ni0,8Co0,2O2 reageren tot 26 mol CO2. Oftewel per mol Ni0,8Co0,2O2 zal er 26
87CO2 vrijkomen. Bij reactie

vergelijking 8b zal 1
2O2 vrijkomen per mol Mn2O4 en zal hierbij dus 58 mol Mn2O4 leiden tot 26 mol CO2.

Oftewel per mol Mn2O4 zal er 26
58CO2 vrijkomen. Deze waardes zullen gebruikt worden in het model.

Zoals in paragraaf 2.3.6 is gesteld zal er CO kunnen ontstaan als er geen volledige verbranding plaats vindt bij de
hierboven beschreven reacties. Daarom is in het model gesteld dat 75% van de reacties volledig zal verbranden
en dat 25% van de reacties onvolledig zal verbranden. Bij deze laatste reacties zal dan o.a. CO vrijkomen. De
percentages zijn een onzekerheid waarover geen informatie te vinden is in de literatuur.

3.3.7 ISC

Als laatste ontstaat er in het model ook warmte die komt door de ISC. Omdat dit geen chemisch proces is,
maar een elektrisch proces, wordt hier aangenomen dat er geen gassen ontstaan. Daarnaast is in de literatuur
ook niets te vinden wat erop wijst dat hierbij gassen zouden moeten ontstaan.
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3.4 Koeling
3.4.1 Koel methodes

Een battery management system (BMS) wordt voor veel batterijen gebruikt om de temperatuur te regelen, maar
kan niet altijd een TR voorkomen. Een BMS zal o.a. de stroom regelen en probeert daarmee de batterij in een
gezonde staat te houden. Om te bepalen of de batterij in een gezonde staat verkeert, wordt de temperatuur,
spanning en stroom van de batterij gemonitord. In het simpele geval kan een BMS, bij een temperatuur stijging,
ervoor zorgen dat de batterij niet meer gebruikt kan worden totdat de temperatuur gedaald is. Hiermee zou
een TR, door opwarming van de batterij, voorkomen kunnen worden. Gabbar H. et al. stellen alleen in [27]
dat de huidige BMS systemen ook verschillende nadelen hebben die voor veiligheidsproblemen kunnen zorgen.
Zo hebben huidige BMS gelimiteerde data logging waardoor data over de SOC of de SOH (state of health)
ontbreekt. Deze gegevens zijn van belang om de betrouwbaarheid van een batterij te garanderen. Als dit (ge-
deeltelijk) ontbreekt kan er niet vanuit gegaan worden dat een TR niet kan plaatsvinden en dus zal er gekeken
moeten worden naar mogelijke oplossingen voor een TR. De stijgende temperatuur is een katalysator voor een
TR en om deze te voorkomen is koelen van de batterij van belang. Maar ook tijdens een TR is koelen van
belang zodat de TR beperkt kan blijven.

In [28] worden twee koel manieren met elkaar vergeleken namelijk lucht en vloeistof koelen. Vloeistof koeling
wordt in de auto industrie vooral gebruikt, maar heeft verschillende nadelen ten opzichte van lucht. Potentiële
lekkages, het gewicht van de vloeistof en de complexe koel technieken zijn de voornaamste. Aan de andere
kant heeft een vloeistof een hogere warmte overdrachtssnelheid en heeft daardoor een betere koel capaciteit
dan lucht. Door Han. T et al. is onderzoek gedaan om het koel rendement van lucht te verbeteren, maar zij
concluderen dat luchtkoeling ten opzichte van vloeistof koeling minder presteert.

Voor een onderzeeboot wordt zeewater gebruikt om de warmte af te voeren naar buiten. Het interne koel-
systeem geeft deze warmte af aan het zeewater met een warmte wisselaar. Voor het interne koelsysteem wordt
dan gebruik gemaakt van zoetwater. Er wordt gebruik gemaakt van water omdat deze een betere koelcapaciteit
heeft dan lucht. Zo worden verschillende installaties op de Walrus-klasse onderzeeboten gekoeld met water.
Denk hierbij aan bijvoorbeeld de diesels. Vanwege deze redenen zal voor de koeling van de batterij verder
gekeken worden naar vloeistof koeling i.p.v. lucht koeling.

3.4.2 Koel opties

Voor het koelen met water kan gekeken worden naar twee verschillende situaties voor een TR. Een schematische
weergave van deze situaties is weergegeven in figuur 9. De linker situatie zal koel optie A genoemd worden en
de rechter situatie koel optie B.

In het eerste geval (koel optie A) zal het water de batterij kunnen koelen door er langs op te stromen. Het
water zal door een buis stromen en de wand van de buis zal door middel van geleiding warmte kunnen opnemen
van de wand van de batterij. Er wordt vanuit gegaan dat de buis alle warmte door kan geven van de batterij
aan het water. Door middel van convectie zal dan de warmte van de batterij afgevoerd kunnen worden aan het
water. Een volume stroom zal dan langs de batterij stromen om zo warmte op te nemen. Omdat het water
langs de batterij stroomt zal de temperatuur tussen Tin en Tout vergelijkbaar zijn. Er zal daarom aangenomen
worden dat de temperatuur van het water twee graden toeneemt, wat vergelijkbaar is met het koel scenario in
[9].
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Figuur 9: Verschillende koel methodes. Links koelen met een volumestroom (zij aanzicht). Rechts koelen
door de module onderwater zetten (voor aanzicht).

In het tweede geval (koel optie B) zal de batterij tijdens een TR gekoeld kunnen worden door de volledige
cel/module onder water te zetten. Het water zal dan geen tot weinig volume stroom hebben waardoor de
temperatuur wel kan toenemen tot hogere waardes dan twee graden verschil. Door het volledig onderwater zetten
van de cel zal ook de volledige module onderwater gezet moeten worden. Daardoor zal waarschijnlijk de volledige
module niet meer beschikbaar zijn nadat er bij één cel een TR heeft plaatsgevonden. De maximale temperatuur
tot waar het water kan koelen is altijd lager dan 100°C anders zal het water gaan verdampen. Maar het is ook
vereist dat de temperatuur van het water niet hoger wordt dan de onset temperatuur van een TR. In het geval
dat de temperatuur van het water hoger komt dan de onset temperatuur, en de volledige module onderwater is
gezet, dan is er de mogelijkheid dat meerdere cellen in TR gaan door de hoge omgevingstemperatuur. Daarom
ligt de maximale temperatuur van het water lager dan de onset temperatuur waarbij voor veiligheid ook een
marge gebruikt zal moeten worden.

3.4.3 Convectie

Om te bepalen hoeveel warmte er gekoeld kan worden met koel optie A moet gekeken worden naar convectie.
Convectie beschrijft namelijk hoeveel warmte er overgedragen wordt tussen een vaste stof een vloeibaar medium.
Convectie kan geforceerd of natuurlijk zijn. Bij het stromen van water door een pijp is er sprake van geforceerde
convectie. In dit onderzoek zal alleen maar naar geforceerde convectie gekeken worden. Voor convectie kan de
volgende formule opgesteld worden [29]:

Q = m ∗ Cp ∗∆T = hc ∗Acooling ∗ (Twall,avg − Tfluid,avg) (32)

Hierbij geldt dat Q gelijk is aan de warmte in joule, m de massa is in [kg], Cp de specifieke warmte capaciteit
is in [J/kg ∗ K] en T het temperatuurverschil is in [K]. Daarnaast is hc de warmtegeleidingscoëfficiënt in
[W/m2 ∗K], Akoel het oppervlakte van de wand in [m2], Twall,avg de gemiddelde temperatuur van de wand en
Tfluid,avg de gemiddelde temperatuur van het medium.

De warmtegeleidingscoëfficiënt kan bepaald worden aan de hand van de volgende formule [29]:

hc =
Nu ∗ k

L
(33)
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Hierbij is Nu het nusselt getal in [-], k de thermische geleidbaarheid in [W/mK] en is L de karakteristieke
lengte in [m]. De thermische geleidbaarheid is een constante die opgezocht kan worden in tabellen en voor
de karakteristieke lengte moet gekeken worden naar de buis die gebruikt wordt. Omdat in dit geval gekeken
wordt naar een rechthoekige buis is de karakteristieke lengte gelijk aan de hydraulische diameter (Dh). Deze
kan berekend worden door te kijken naar de opening van de buis een daarbij de volgende formule toe te passen
[29].

Dh =
4Ac

P
=

2 ∗ l ∗ b
l + b

(34)

Hierbij geldt dat Ac het oppervlakte is van de dwarsdoorsnede en P de omtrek is wat vochtig wordt door het
medium. Dit kan voor een rechthoek omgeschreven worden tot een formule waarbij lengte en breedte gebruikt
kunnen worden. Hierbij geldt dat l de lengte en b de breedte is van de opening van de buis. Om het Nusselt
getal te bepalen moet gekeken worden wat precies de situatie is waarin het medium zich bevindt. De formule
kan namelijk verschillen per situatie en is afhankelijk van het Reynolds (Re) en het Prandtl (Pr) getal. In het
geval dat er gekoeld wordt, er geldt dat 0.6 < Pr < 100 en geldt dat 2500 < Re < 1.25 ∗ 105 kan de volgende
formule voor het Nusselt getal gebruikt worden [29]:

Nu = 0.023Re0.8 ∗ Pr0.3 (35)

Het Prandtl getal kan bepaald worden met de volgende formule [29]:

Pr =
Cp ∗ µ

k
(36)

Hierbij wordt de dynamische viscositeit (µ) in [kg/m ∗ s] vermenigvuldigd met de specifieke warmte capaciteit
(Cp) in [J/Kg ∗ K] en gedeeld door de warmtegeleidingscoëfficiënt (k) in [W/m ∗ K]. Deze waardes zijn
constant voor een medium bij een bepaalde temperatuur en kunnen gevonden worden in tabellen.

Om het Reynolds getal te bereken kan gebruik gemaakt worden van de volgende formule voor een medium
in een buis [29]:

Re =
ṁ ∗ d
Ac ∗ µ

(37)

Daarbij geldt dat ṁ de massa stroom is in [kg/s], d de diameter is van de buis in [m], A het oppervlakte van
de dwarsdoorsnede en µ de dynamische viscositeit. De diameter van een rechthoekige buis kan gelijk gesteld
worden aan de hydraulische diameter. Om de massa stroom te bepalen moet de snelheid van het medium
bekend zijn. In dit geval zal de snelheid gesteld worden in het model. Wanneer de snelheid van het medium
bekend is, kan de massa stroom bepaald worden. Met de snelheid en de dwarsdoorsnede kan namelijk bepaald
worden hoeveel debiet (Q) er door de buis stroomt. Dat kan met de volgende formule:

Q = v ∗Ac (38)

Door gebruik te maken van de dichtheid van het medium kan het debiet omgeschreven worden tot een massa
stroom. Deze kan dan gebruikt worden om met formule 37 het Reynolds getal te bepalen. Het debiet kan op
de volgende manier omgeschreven worden tot de massa stroom:

Q =
V

t
=

m

ρ ∗ t
=

ṁ

ρ
(39)

In bovenstaande formules wordt gebruikt gemaakt van de dwarsdoorsnede van de buis. In dit geval wordt er
gekeken naar een pouch cel en vanuit de industrie worden pouch cellen meestal per plaat gekoeld. Hierdoor
kunnen verschillende platen achter elkaar gezet worden en kan tussen deze platen gekoeld worden. Voor een
hoge energiedichtheid van de module moeten de koel kanalen klein zijn. Daarom wordt aangenomen dat de
kanalen vergelijkbare lengtes hebben met de pouch cellen, maar dat ze 10 keer smaller zijn in de breedte. Het
oppervlakte van de buis is dan gelijk aan 10% van het oppervlakte van de batterij.
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3.4.4 Koel installatie onderzeeboot

Om ervoor te zorgen dat deze opties gebruikt kunnen worden bij een onderzeeboot zal gekeken moeten worden
naar de volledige koel installatie op een onderzeeboot. Het zeewater kan namelijk niet zomaar gebruikt worden
om de batterij te koelen omdat er een druk verschil zit tussen het zeewater en de onderzeeboot. Om dit
probleem op te lossen zal gebruik gemaakt worden van de volgende conceptuele situatie voor de koelinstallatie
van een onderzeeboot:

Figuur 10: Conceptuele weergave voor koelinstallatie onderzeeboot

In figuur 10 is te zien dat de batterij gekoeld wordt met zoetwater. In het geval dat de volledige module onder-
water wordt gezet bij koel optie B, kan zoutwater een rol gaan spelen bij het geleiden van elektriciteit en dus
moet dit vermeden worden. Daarnaast kan met een intern koel systeem geopereerd worden met de druk van de
onderzeeboot en hoeft de batterij installatie niet instaat te zijn om hoge drukken van het zeewater aan te kunnen.

De interne koelinstallatie zal wel de mogelijkheid moeten hebben om warmte af te geven aan een ander systeem
zodat er gekoeld kan blijven worden. Dit wordt gedaan door middel van een warmtewisselaar welke in contact
staat met het zeewater. De constructie van de warmtewisselaar en het zeewater zal daardoor wel de druk van
het zeewater aan moeten kunnen, maar dit geldt niet voor de constructie met het zoete water. Op deze manier
kan het zeewater indirect gebruikt worden om de batterij te koelen. Voor een warmtewisselaar geldt de volgende
formule [30]:

mc ∗ Cp,c ∗ (Tout,c − Tin,c) = mh ∗ Cp,h ∗ (Tout,h − Tin,h) (40)

De termen die hierin gebruikt worden zijn hetzelfde als die voor formule 32. Daarbij geldt wel dat voor de
waardes aan de warme kant van de warmtewisselaar (h) gekeken zal worden naar het zoet water en voor de
waardes aan de koude kant (c) gekeken zal worden naar het zeewater. Ook zal er rekening gehouden moeten
worden dat er een verschil zitten tussen Tout,c en Tout,h zodat de warmtewisselaar kan functioneren. Daarbij
wordt aangenomen dat Tout,h 3°C hoger is dan Tout,c en dat het verschil tussen Tout en Tin 2°C is aan beide
kanten [31].
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3.4.5 Temperatuur koel water

Om de koeling te modelleren zal gekeken worden naar het gebruik van zoetwater. De warmte die deze koeling
kan opnemen zal van de totale gegenereerde warmte van de TR afgehaald worden. Hierdoor zal de temperatuur
minder snel stijgen of zelfs dalen tijdens een TR. Op deze manier kan gekeken worden of de warmte van een
volledige TR afgevoerd kan worden of dat een volledige TR voorkomen kan worden.

Kijkend naar de formules in paragraaf 3.4.3 zijn er verschillende waardes die bepaald moeten worden om te
bepalen hoeveel warmte het water kan opnemen. Veel van deze waardes zijn temperatuur afhankelijk en daarom
zal eerst deze temperatuur bepaald moeten worden. De temperatuur die gebruikt kan worden voor het zoetwa-
ter is afhankelijk van de temperatuur van het zeewater. Het zoetwater moet namelijk gekoeld worden met een
warmte wisselaar zoals te zien is in figuur 10.

Het zeewater komt binnen met een temperatuur (Tin) en neemt warmte op tot de temperatuur waarmee
het water naar buiten stroomt (Tout). Kijkend naar een onderzeeboot zou in het slechts mogelijke scenario Tin

gelijk zijn aan het warmste zeewater op aarde. Door NASA Earth Observations wordt in [38] gesteld dat in
bepaalde gebieden van de wereld de temperatuur van het zeewater 35 °C is. Denk hierbij aan gebieden zoals
de Caribische zee, de Indische oceaan en water rondom Indonesië. Dit zijn gebieden waar een onderzeeboot
mogelijk kan optreden en dus moet hier rekening mee gehouden worden. Daarnaast zal een onderzeeboot niet
per se aan het oppervlakte opereren en dus zou de diepte ook nog een verschil kunnen geven in de temperatuur
van het zeewater. De temperatuur van het zeewater daalt grotendeels in het gebied tussen 100 en 1000 meter
diepte wat de thermocline wordt genoemd [39]. Boven en onder dit gebied verandert de temperatuur van het
zeewater niet significant ten opzichte van de diepte. Er wordt vanuit gegaan dat de onderzeeboot opereert
boven een diepte van 100 meter en daarom kan gesteld worden dat in het slechts mogelijke scenario Tin gelijk
staat aan 35 °C.

Tout zal dan gelijk staan aan 37 °C omdat aangenomen wordt dat het water twee graden zal opwarmen ten
opzichte van Tin. Twee graden opwarmen komt overeen met waardes in [9]. Zoals gesteld in paragraaf 3.4.4 zal
de temperatuur van het zoet water gekoeld worden tot 3 graden boven de Tin van het zeewater. Dit komt dus
neer op 38°C, maar het zoet water zal ook weer 2 graden opwarmen als dit langs de batterij stroomt. De ge-
middelde temperatuur (Tfluid,avg) van het water langs de batterij zal daarom 39°C zijn en op deze temperatuur
worden de waardes in het model bepaald.

3.4.6 Koel optie A

Voor koel optie A wordt er gekeken naar een waterstroom door een buis langs de cel. De cel, die gebruikt is in
het model, heeft de volgende afmetingen: breedte = 2, 6 cm, lengte = 14, 8 cm, hoogte = 9, 1 cm [32]. Deze
kunnen gebruikt worden om de twee gebruikte oppervlakte te bepalen voor het koel proces (Ac en Akoel). De
snelheid van het water zal variëren in het model om op die manier verschillende scenario’s te bepalen. Samen
met de cel afmetingen, de temperatuur en een gestelde snelheid van 1 [m/s], kan bepaald worden wat de waardes
zijn voor de constanten. Deze zijn weergegeven in tabel 5.
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Tabel 5. Waardes die toegepast worden voor de koel situatie.

Term Waarde Eenheid Term Waarde Eenheid
Ac 3, 85 ∗ 10−4 m2 Akoel 0, 0135 m2

ρ 992, 63 [40] kg/m3 Cp 4180 [41] J/kg ∗K
k 628, 56 [42] mW/m ∗K µ 0, 6663 ∗ 10−3 [43] kg/m ∗ s
Re 3, 29 ∗ 104 eq(37) [-] Pr 4, 43 eq(36) [-]
Dh 0, 0442 eq(34) m Nu 257, 5 eq(35) [-]
Hc 3, 66 ∗ 103 eq(33) [W/m2 ∗K]

Kijkend naar de berekende getallen kan afgevraagd worden of dit logische getallen zijn voor deze situatie.
Het Nusselt getal zal volgens [44] bij geforceerde convectie tussen de 100 en 1000 kunnen liggen waardoor
een Nusselt getal van 257,5 binnen de grenzen valt. Daarnaast zou Hc volgens [45] tussen de 50 en 10000
kunnen liggen bij geforceerde vloeistof koeling. Een waarde van 3, 66 ∗ 103 ligt ook binnen de grenzen waardoor
aangenomen kan worden dat de situatie goed berekend is.

3.4.7 Koel optie B

In het geval dat de warmte van de thermal runaway niet gekoeld kan worden met een volumestroom zal gekeken
moeten worden naar koel optie B. Daarbij wordt de volledige module onderwater gezet. Het water dat in de
module komt zal kunnen opwarmen van 39 °C (Tbegin) tot 75 °C (Teind). Er wordt gekozen voor 75°C omdat bij
80°C graden de TR begint. Om er voor te zorgen dat andere cellen niet in TR gaan mag deze temperatuur niet
bereikt worden en daarom wordt een veiligheidsmarge van 5°C gebruikt. Wanneer bekend is hoeveel warmte er
vrijkomt tijdens de TR kan met formule 32 bepaald worden hoeveel massa water benodigd is. Samen met de
dichtheid van water kan dan bepaald worden hoeveel volume aan water benodigd is.

Om te kijken of dit een realistische oplossing is voor een volledige TR moet gekeken worden naar een be-
staande module en of in deze module genoeg ruimte is voor het benodigde water. Daarvoor is gekeken naar een
module van EST Floattech en de door hun gebruikte batterij cellen. De gegevens hierover zijn te vinden in [9]
en [46]. Door gebruik te maken van formule 1 kan berekend worden hoeveel warmte er vrijkomt bij de TR van
één cel. Volgens [9] geldt er voor de cel dat de massa gelijk is 4,2 [kg] en dat de specifieke warmte capaciteit
670 [J/KgK] is. Omdat dit een NMC cel is zal er gebruik gemaakt worden van een T1 van 80°C (figuur 2) en
een T3 van 800°C (figuur 4a). Hieruit volgt dat de vrijgekomen warmte gelijk is aan 2026 kJ wat te zien is in
vergelijking 41.

Q = m ∗ Cp ∗ (T3 − T1) = 4, 2 ∗ 670 ∗ (800− 80) = 2026kJ (41)

Aan de hand van deze warmte en de gegevens van water kan bepaald worden hoeveel massa aan zoetwater
benodigd is om alle warmte op te nemen. Dit is te zien in vergelijking 42 waaruit volgt dat 13,4 kg water
benodigd is en dus 13,5 liter.

m =
Q

Cp ∗ (Teind − Tbegin)
=

2026000

4200 ∗ (75− 39)
= 13, 4kg V =

m

ρ
=

13, 4

992, 65 ∗ 10−3
= 13, 5L (42)

Om te kijken of dit water past in de module zal gekeken worden naar de vrije ruimte in de module. De module
van EST Floattech heeft als afmetingen: breedte = 335 mm, lengte = 542 mm en hoogte = 541 mm. De
cellen in deze module hebben als afmeting: breedte = 13,7 mm, lengte = 464 mm, hoogte 327 mm. In de
module zitten 14 cellen en het gecombineerde volume van deze cellen wordt berekend in formule 43.

Vcellen = 14 ∗ (0, 0137 ∗ 0, 464 ∗ 0, 327) ∗ 103 = 29L (43)
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Boven en onder de batterij cellen zal er in de module geen ruimte zijn. Daar zitten aansluitingen, BMS en
andere systemen. Voor het totale volume zal daarom de breedte en lengte van de module vermenigvuldigd
worden met de hoogte van de batterij cel. Van deze waarde zal Vcellen afgehaald worden en het overige volume
zal vrij zijn om op te vullen met water. De berekening hiervoor is te zien in formule 44 en daaruit blijkt dat er
30,27 liter volume beschikbaar is. Het volume water dat benodigd is om de TR te koelen kan iets meer dan
twee keer in deze ruimte waardoor deze koel optie haalbaar is.

Vvrij = (0, 335 ∗ 0, 542 ∗ 0, 327) ∗ 103 − Vcellen = 30, 27L (44)

3.5 Gas afvoeren onderzeeboot
Tijdens een TR kunnen gassen ontstaan welke op een onderzeeboot voor problemen kunnen zorgen. Als een
TR uitbreekt wanneer de onderzeeboot onderwater aan het opereren is, dan kunnen gassen niet zomaar naar
buiten gelaten worden door het druk verschil tussen het water en de boot. Er zal eerst een overdruk gerealiseerd
moeten worden zodat de gassen buiten de boot gebracht kunnen worden. Daarnaast is te zien in paragraaf 2.3
dat er verschillende gassen vrij kunnen komen tijdens een TR waardoor dit probleem ook niet verwaarloosd mag
worden. Er zal daarom gekeken worden hoe conceptueel dit probleem opgelost kan worden.

Er zijn twee verschillende manieren hoe de gassen afgevoerd kunnen worden op een onderzeeboot. Als eerst
zouden de gassen die vrijkomen bij een TR naar buiten gepompt kunnen worden met een pomp die een groot
drukverschil kan overwinnen. De batterij module hoeft hierdoor niet bestand te zijn tegen de druk van het
zeewater, maar de pomp zal wel instaat moeten zijn om een drukverschil te overwinnen tussen de druk van de
boot en de druk van het zeewater. In het geval dat de onderzeeboot opereert op een diepte van 100 meter zal
de druk van het zeewater 10 bar zijn. Als de druk in de onderzeeboot gelijk is aan de atmosferische druk zal de
pomp een drukverschil moeten creëren van 9 bar.

In het tweede geval zouden de gassen vanuit de batterij module afgevoerd kunnen worden naar een com-
partiment waar de gassen tijdelijk worden opgeslagen. Wanneer alle gassen hierin zijn opgeslagen wordt de
module afgesloten van het compartiment. Door dan het compartiment onder druk te brengen, en een overdruk
te realiseren ten opzichte van het zeewater, kunnen de gassen naar buiten afgevoerd worden. Hiervoor moet het
compartiment en de buizen installatie naar buiten wel tegen hoge drukken bestand zijn, maar hoeft de batterij
module niet tegen hoge drukken van het zeewater te kunnen. Een nadeel van deze methode is dat er een
compartiment beschikbaar moet zijn waar deze gassen in opgeslagen kunnen worden en dat dit compartiment
onder druk gezet kan worden. In een onderzeeboot waar ruimte schaars is, is dit niet altijd gewenst.

3.6 Model validatie
3.6.1 Thermisch model validatie

Door Feng X. et al. wordt in [32] het model gevalideerd door middel van experimentele testen. Daarbij
vergelijken ze o.a. de warmte ontwikkeling van het model ten opzichte van die van de experimentele testen.
Om te valideren of het gebruikte model overeen komt met het model van Feng X. et al. worden de warmte
ontwikkeling figuren voor de EV-ARC en penetratie test met elkaar vergeleken. Dit is te zien in figuren 11, 12,
13 en 14. Omdat deze figuren overeen komen, kan geconcludeerd worden dat het model werkend is. De warmte
van de separator is een negatief getal omdat het een endothermische reactie is. In dit geval is deze wel positief
geplot (rode lijn) zodat de figuren daarmee duidelijker worden, maar deze waardes zijn in het model dus wel
negatief.
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Figuur 11: Warmte ontwikkeling tijdens de EV-ARC test van Feng X. et al. [32].

Figuur 12: Warmte ontwikkeling tijdens de EV-ARC test van het gemaakte model.
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Figuur 13: Warmte ontwikkeling tijdens de penetratie test van Feng X. et al. [32].

Figuur 14: Warmte ontwikkeling tijdens de penetratie test van het gemaakte model.
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3.6.2 Gas model validatie

De gassen die ontstaan tijdens een TR kunnen qua type en aantal verschillen per specifieke batterij. Omdat van
de gebruikte batterij experimentele gegevens niet bekend zijn, zal daarom een schatting gemaakt moeten worden
vanuit de literatuur. Om te valideren of de verdeling van de gassen vergelijkbaar is met experimentele data uit
de literatuur zal gekeken worden naar de percentages in tabel 2 en figuur 7. Van figuur 7 is bekend waaruit
het elektrolyt bestaat en deze data is gebruikt in het model. In dit elektrolyt zat (DMC:EMC:EC:PC)(7:1:1:1)
wat niet vergelijkbaar is met de gebruikte batterij in het model. Daarom is dezelfde aanpak die hierboven
beschreven is voor (EC:DEC)(1:2) ook voor (DMC:EMC:EC:PC)(7:1:1:1) gedaan en dit is toegevoegd aan het
model. Vanuit het model volgt dan een mol verhouding tussen de gassen welke te zien is in figuur 15.

Figuur 15: Gas verdeling van gesimuleerde TR (mol%)

Door Koch S. et al. wordt in [13] gesteld dat het aantal liter gas dat vrijkomt bij een TR bepaald kan worden
ten opzichte van de capaciteit van de batterij. Zij stellen dat er tussen de 1,3 en 2,5 liter gas vrijkomt per Ah
en dat dit een lineair verband is met het aantal Ah. Voor deze 25 Ah batterij zou dat dus resulteren in 32,5 tot
62,5 liter gas. Voor een ideaal gas geldt dat het volume voor een mol gas gelijk staat aan 24,465 liter. Hierdoor
zal het aantal mol dat vrijkomt als gas bij de TR van een 25 Ah batterij tussen de 1,33 en 2,55 liggen. Het
aantal mol dat vrijkomt qua gas volgens het model is 2,1813 mol wat binnen deze grenzen ligt.
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4 Resultaten
In dit hoofdstuk zullen de resultaten behandeld worden die volgen uit het opgestelde model. Daarbij zal gekeken
worden naar verschillende koel scenario’s. Als eerste zal een overzicht gegeven worden van de TR bij een NMC
batterij en daarna zullen de thermische en gas resultaten behandeld worden.

4.1 Overzicht invloed resultaten
In figuur 16 is een overzicht te zien van de verschillende onderdelen van een TR bij een NMC batterij. Daarbij
is te zien welke onderdelen warmte leveren (exothermisch), welke onderdelen warmte opnemen (endothermisch)
en waarbij gassen vrijkomen. Ook is te zien tussen welke temperaturen deze onderdelen reageren.

Figuur 16: Overzicht fases TR bij een NMC batterij

4.2 Temperatuur resultaten
In figuur 17 is het temperatuur verloop te zien bij verschillende koel situaties van koel optie A. Hierbij is ge-
keken naar de invloed van verschillende koel activatie temperaturen. De snelheid van het water is daarbij in
elke situatie gelijk gesteld aan 1 m/s. Dit komt overeen met een debiet dat gelijk is aan 1, 39 [m3/h]. Kijkend
naar de grafieken valt op dat een volledige TR voorkomen kan worden zolang als de koeling wordt ingeschakeld
voordat een ISC plaatsvindt (bij 260 °C). Als de koeling later inschakelt dan heeft koel optie A niet genoeg koel
capaciteit om een temperatuur stijging te voorkomen.
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Ook is te zien dat de temperatuur langzaam stijgt totdat de ISC plaatsvindt. Op dat moment stijgt de
temperatuur binnen een paar seconden tot boven de 800 °C. De reden hiervoor is te zien in figuur 12 waarbij
vanaf een temperatuur van 260°C de warmte generatie gelijk is aan 3 ∗ 104 [W]. Dit is significant meer dan de
warmte generatie voor 260°C. De gestelde koeling in het model heeft niet de koel capaciteit om 3 ∗ 104 [W] te
koelen en daardoor zal de temperatuur van de batterij stijgen.

Figuur 17: Temperatuur TR bij verschillende temperaturen waarbij de koeling wordt ingeschakeld

Figuur 18: Temperatuur TR bij verschillende water snelheden van de koeling
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In figuur 18 is gekeken naar de invloed van de water snelheid op het temperatuur verloop van de TR. De koeling
werd hierbij geactiveerd toen de temperatuur 300 °C bereikte. Op dat moment heeft een ISC plaatsgevon-
den en zo kan gekeken worden of bij een hogere water snelheid de temperatuur wel beperkt kan blijven. Er
is te zien dat een lagere maximale temperatuur wordt bereikt bij een hogere water snelheid. Ook is te zien
dat de temperatuur sneller daalt als de snelheid hoger is. Toch komt de temperatuur boven de 600 °C, zelfs
bij een water snelheid van 10 m/s, waardoor een temperatuur stijging van de batterij niet voorkomen kan worden.

In figuur 19 is gekeken naar de invloed van koelen bij een penetratie simulatie van de batterij. Bij deze si-
mulatie vindt er meteen een ISC plaats en zal in korte tijd de temperatuur stijgen. Links in figuur 19 is te
zien dat er geen invloed is op welke temperatuur de koeling geactiveerd wordt. De temperatuur zal hetzelfde
verlopen voor koel activatie temperaturen tussen de 100°C en 300 °C.

Rechts in figuur 19 is de invloed te zien van verschillende water snelheden van de koeling. Net als bij de
eerdere simulatie zal een hogere water snelheid resulteren in een lagere maximale temperatuur en snellere tem-
peratuur daling. Ook hierbij stijgt de temperatuur boven de 600 °C bij een water snelheid van 10 m/s.

Figuur 19: Temperatuur onder verschillende koel omstandigheden bij een penetratie test

Uit deze resultaten blijkt dat het koelen van een thermal runaway, voordat een ISC heeft plaatsgevonden,
te realiseren is met een water stroom langs de batterij. Als de temperatuur stijging optijd gedetecteerd kan
worden door de thermische sensoren dan kan deze situatie beheerst worden. Het moment dat een ISC heeft
plaatsgevonden is koelen met een waterstroom niet meer mogelijk en zal de volledige module onderwater gezet
moeten worden om alle warmte te beheersen.
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4.3 Gas resultaten
Aan de hand van verschillende koel scenario’s is gekeken hoeveel gas er vrijkomt bij een TR. De resultaten
hiervan zijn te zien in tabel 6. In het geval dat er geen koeling is zal er voor deze batterij 2,181 mol aan gas vrij
komen. In tabel 6 is te zien dat als de koeling eerder geactiveerd wordt er ook minder gas vrijkomt. Helemaal
als deze koeling geactiveerd wordt voordat de ISC heeft plaatsgevonden. Ondanks dat de ISC zelf geen gassen
produceert, heeft de extra warmte en temperatuur stijging wel een grote invloed op andere chemische reacties.

Het model berekent een aantal mol gas dat vrijkomt, maar om een indicatie te geven hoeveel volume een
mol is, kan gesteld worden dat de gassen die vrijkomen een ideaal gas zijn. Hiervoor geldt namelijk dat het
volume voor een mol gas gelijk staat aan 24,465 liter [13]. Het aantal liter gas kan dan berekend worden en de
waardes hiervan zijn terug te zien in tabel 6. Daarnaast is ook te zien wat de impact is van de koel snelheid,
nadat een ISC heeft plaatsgevonden, op de gas productie. Daaruit blijkt dat een hogere koel snelheid geen
significante verbetering heeft in de gas productie.

Tabel 6. Aantal mol tijdens een TR bij verschillende koel scenario’s

Koel activatie temperatuur (V = 1 m/s) mol liter Koel snelheid (Tkoel = 260°C) mol liter
100 °C 0,242 5,92 10 m/s 2,176 53,24
150 °C 0,501 12,26 7,5 m/s 2,180 53,33
200 °C 0,698 17,08 5 m/s 2,181 53,36
250 °C 0,902 22,07 2,5 m/s 2,181 53,36
300 °C 2,181 53,36 1 m/s 2,181 53,36

Geen koeling 2,181 53,36

In het geval dat er niet gekoeld wordt tijdens een TR zal er 2,181 mol aan gas vrijkomen. De verdeling hiervan
is te zien in figuur 20. Daarin is te zien dat CO2 de grootste bijdrage heeft in de totale gas productie met 41
%. Daarna volgen CO met 22% en H2 met 20%. De kleinste bijdrage hebben de koolwaterstoffen met 8% CH4,
6% C2H4 en 4% C2H6, waardoor het totaal aan koolwaterstoffen gelijk is aan 18%.

Figuur 20: Gas verdeling volledige TR (mol%)
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In het geval dat er eerder tijdens de TR gekoeld wordt, zal ook de gas productie anders zijn. Niet alleen zal het
aantal mol verminderen (zie tabel 6), maar ook de verhouding tussen de verschillende gassen zal veranderen.
Als er eerder gekoeld wordt zullen sommige stoffen niet volledig gereageerd hebben of zullen sommige stoffen
helemaal niet gereageerd hebben. In figuur 21 is de verhouding te zien tussen de verschillende gassen bij
verschillende koel situaties. Er is te zien dat er significante verschillen zitten tussen de verhoudingen van de
gassen.

Figuur 21: Gas verdeling bij verschillende koel activatie temperaturen (mol%)

Uit de gesimuleerde resultaten blijkt dat een temperatuur stijging van de batterij voorkomen kan worden als de
koeling op tijd wordt ingeschakeld. Zolang als de koeling wordt ingeschakeld voordat de ISC plaatsvindt zal de
temperatuur stijging voorkomen worden. Na een ISC blijft er sprake van een significante temperatuurstijging,
ook als de koel snelheid verhoogd wordt. Deze temperatuurstijging kan dan alleen nog maar verminderd worden
zodat een lagere maximale temperatuur wordt bereikt. Voor de gassen geldt dat hoe eerder de TR gekoeld
wordt, hoe minder gassen er gevormd worden. Daarnaast zullen de meeste gassen gevormd worden nadat een
ISC heeft plaatsgevonden. Daardoor is het nog meer van belang dat er gekoeld wordt voordat een ISC kan
plaatsvinden.
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5 Discussie
In het gas model zijn er verschillende aannames gedaan over welke gassen vrijkomen bij de verschillende fases
van een TR. De resultaten van het model zijn daarna gevalideerd met waardes uit de literatuur. Vanuit de
literatuur zijn er alleen grote verschillen tussen de waardes doordat elke batterij specifieke gassen produceert
tijdens een TR. Om het gas model daarom volledig te valideren is experimenteel onderzoek benodigd.

Naast het volledige gas model is er ook nog veel onduidelijkheid over welke gassen vrijkomen bij het elektrolyt.
Er is nog weinig onderzoek gedaan naar verschillende organische stoffen in het elektrolyt en de combinatie
daarvan. De aannames die daarom gedaan zijn voor het model hebben nog veel twijfels waardoor experimentele
resultaten kunnen verschillen met resultaten uit het model.

Ook moet rekening gehouden worden met dat het model gebaseerd is op 1 data set. Mogelijk kan andere
experimentele data er toe leiden dat aanpassingen gemaakt moeten worden in het model. Meer experimentele
testen zijn daarom benodigd om het model verder te valideren en te verbeteren.

Voor het gebruikte koel model is een koel situatie geschetst en vanuit daar is gekeken of de warmte van
een TR afgevoerd kan worden. In dit koel scenario zijn verschillende aannames gedaan zoals de omvang van
het koel kanaal en het contact oppervlakte tussen de batterij cel en het koel kanaal. In de praktijk kan het
daardoor zijn dat de koel capaciteit lager of hoger ligt dan in het nu gebruikte model waardoor de resultaten
kunnen verschillen. Toch wordt verwacht dat dit geen significante verschillen gaat opleveren in de resultaten.
Er blijkt namelijk dat er tot een temperatuur van ongeveer 200°C maximaal 100 W aan warmte gegenereerd
wordt door de batterij. Tot 260°C is dit 1000 W en na 260°C kan de warmte generatie oplopen tot 40000 W.
Deze waardes zijn terug te vinden in figuur 12. 1000 W is een lage warmte generatie en zal in minder gunstige
koel situaties ook afgevoerd kunnen worden. 40000 W is daarentegen een hele hoge warmte generatie en er
kan afgevraagd worden of er, binnen de mogelijkheden van een onderzeeboot, realistische koel kanalen zijn die
deze warmte kunnen afvoeren. Het resultaat dat een volledige TR voorkomen kan worden voor 260°C, maar
dat na 260°C een volledige TR niet meer tegen te houden is met deze koel methode, zal daarom waarschijnlijk
kloppen.

Daarnaast is in de koel situatie alleen gekeken naar convectie en niet naar de geleiding tussen de buis en
de cel wand. Ook is aangenomen dat de warmte die gegenereerd wordt uniform is in de cel en dat er dus geen
verschil zit tussen de binnenkant en buitenkant van de cel. In de praktijk is dit niet het geval en kan er een
temperatuur verschil zitten tussen de wand en het midden van de cel. Hierdoor kunnen de resultaten wel anders
zijn dan in dit model berekend worden.
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6 Conclusie
Voor deze scriptie is er onderzoek gedaan naar een thermal runaway (TR) bij een lithium-ion batterij. Een TR
is namelijk een groot risico en kan leiden tot een ontbranding en ontploffing van de batterij. Om dit risico in
beeld te krijgen is de volgende onderzoeksvraag opgesteld:

"Hoe kunnen de geproduceerde warmte en gassen van één cel beheerst worden tijdens het optreden van een
thermal runaway?"

Om deze vraag te beantwoorden is er gekeken naar de fases van een TR, hoeveel warmte er vrijkomt, welke en
hoeveel gassen er vrijkomen en naar oplossingen om deze warmte en gassen af te voeren bij een onderzeeboot.
Daarbij is eerst een literatuur onderzoek gedaan en daarna is een model opgesteld waarbij de warmte en gassen
tijdens een TR bepaald worden. Aan de hand van een gemodelleerd koel scenario is gekeken in welke situaties
een TR beheerst kan worden. Daarbij is gebruik gemaakt van waterkoeling.

Vanuit de literatuur wordt een TR in vier fases verdeeld. De eerste fase is het ontleden van de SEI gevolgd door
reacties tussen de anode en het elektrolyt. De reacties in deze fases zijn exothermisch waardoor de temperatuur
zal stijgen en in fase 3 de separator gaat smelten. Door het smelten zullen de anode en de kathode met elkaar in
contact komen wat de laatste fase is van de TR. Hierbij zal een internal short circuit (ISC) plaatsvinden waarbij
de meeste warmte vrijkomt. De temperatuur zal dan in een paar seconden stijgen tot de maximale temperatuur
tijdens de TR. Tijdens de TR zullen gassen vrijkomen zoals H2, CO2, CO, C2H4, C2H6 en CH4. Hierbij is het
totaal aan mol gas dat vrijkomt gelijk aan 2,181 mol.

Als de koeling geactiveerd wordt voordat een ISC heeft plaatsgevonden (voor 260°C) dan kan de eerste koel
optie de warmte van een TR afvoeren. Het moment dat een ISC heeft plaatsgevonden (na 260°C of door
penetratie) kan koel optie 1 niet meer genoeg warmte afvoeren en zal koel optie 2 toegepast worden. Aan de
hand van een module uit de industrie is gekeken of er genoeg water past in de module om alle warmte op te
nemen van een TR bij koel optie 2. Daaruit bleek dat er twee keer zoveel ruimte beschikbaar was als water
benodigd waardoor koel optie 2 toegepast kan worden om alle warmte van een TR op te nemen. Hierbij wordt
wel de gehele module opgegeven.

Er zijn twee mogelijkheden om een drukverschil te creëren tussen de onderzeeboot en het zeewater. Als eerste
kan een pomp gebruikt worden die het drukverschil tussen de module en het zeewater kan overwinnen. In het
tweede geval wordt het gas tijdelijk opgeslagen in een compartiment totdat al het gas daarin is opgeslagen.
Daarna kan dit compartiment onder druk gezet worden om een overdruk te realiseren. Met deze twee mogelijk-
heden kan het gas op een onderzeeboot naar buiten worden gebracht.
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7 Aanbevelingen
In deze scriptie is onderzoek gedaan naar een mogelijke TR bij een LIB. Daarbij zijn verschillende vragen beant-
woord, maar bepaalde aspecten zijn nog niet verklaard. In dit hoofdstuk zal daarom aangegeven worden waar
verder onderzoek naar benodigd is om een thermal runaway bij een lithium-ion batterij verder in beeld te krijgen.

Vanuit de resultaten blijkt dat het van belang is dat de koeling geactiveerd wordt voordat de ISC plaatsvindt.
Omdat een ISC volgt door het smelten van de separator moet de nadruk liggen om de koeling te activeren
voordat de separator begint met smelten. In dit onderzoek vond een volledige ISC plaats op een temperatuur
van 260°C, maar begon de separator al met smelten op 120°C. Voor de zekerheid zal daarom de koeling al
geactiveerd moeten worden voordat de separator kan beginnen met smelten. Het is daarom van belang dat er
een goede detectiemethode wordt ontwikkeld om de temperatuur van de batterij te monitoren. Alleen dan kan
de koeling optijd geactiveerd worden.

Zoals eerder al gezegd is, is er nog veel onduidelijkheid over welke reacties plaats vinden bij het ontleden
van het elektrolyt. Verder onderzoek is hierna benodigd om uit te zoeken welke stoffen vrijkomen bij de chemi-
sche reacties en welke stoffen reageren. Hierbij moet niet alleen gekeken worden naar verschillende organische
oplossingen afzonderlijk, maar ook naar de combinatie van deze stoffen.

De SOC van de batterij is van grote invloed op hoeveel energie er vrij kan komen tijdens een TR. Bij een
lagere SOC is er minder energie dus zal de TR ook minder heftig zijn dan bij een vol opgeladen batterij. Er
is alleen nog niet duidelijk wat het verband is tussen lagere SOC en de hoeveelheid energie die vrijkomt. In
[12] wordt gesproken over een lineair verband tussen SOC en de maximale temperatuur tijdens een TR, wat
ook te zien is in paragraaf 2.2.3, maar door [6] wordt gesteld dat de totale energie van een ISC geen lineair
verband heeft ten opzichte van de SOC. Door deze onduidelijkheden is het modelleren van verschillende SOC
niet mogelijk zonder verder onderzoek.

In dit onderzoek wordt er gekeken naar één cel die in TR gaat zonder daarbij rekening te houden met om-
liggende cellen. Om een volledige module veilig te stellen zal ook gekeken moeten worden naar de propagatie
tussen verschillende cellen en hoe de warmte van één cel naar een andere cel gaat.

In het model wordt ervan uitgegaan dat de temperatuur van de cel uniform verdeeld is en dat daardoor alle
warmte overal gelijk gegenereerd wordt. In de praktijk is dit niet het geval en zal er een temperatuur gradiënt
zijn tussen de wand en het midden van de batterij. Ook kan het zo zijn dat de kant van de anode warmer is
dan de kant van de kathode. Deze verschillen kunnen een invloed hebben op de resultaten en het is daarom
van belang dat onderzoek wordt gedaan naar deze temperatuur verschillen in de batterij cel. Hiermee zou dan
een beter beeld gevormd kunnen worden hoe de temperatuur in de batterij veranderd.

De SEI is instaat om tijdens het TR proces terug te genereren. Hierdoor wordt het ontledingsproces van
de SEI vertraagd. In het geval dat de SEI volledig ontleden is, maar de separator nog intact is, kan de TR al
volledig gekoeld worden en kan de temperatuur van de batterij verlaagd worden. De SEI wordt gemaakt tijdens
de eerste laadcyclus van een batterij en dus zou het misschien mogelijk zijn om opnieuw een volledig afgebroken
SEI te genereren. Vanuit de literatuur is niet te vinden of dit mogelijk is en hier is dus nog verder onderzoek
naar benodigd. Mocht dit mogelijk zijn dan is niet alleen een volledige TR voorkomen, maar dan kan ook de
batterij hersteld worden (waarschijnlijk wel met schade).
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Voor de koeling van de batterij is gekeken naar water dat langs de cel stroomt. Hier is een koel kanaal voor
benodigd tussen de verschillende cellen. Dit verlaagt de energiedichtheid van de totale module wat niet gewenst
is. Daarom is ook verder onderzoek benodigd naar andere koel methodes om te kijken of er koel methodes zijn
met een hogere koel capaciteit of koel methodes die minder invloed hebben op de energiedichtheid. Blusschuim
zou een verbetering kunnen zijn, maar daarvoor zal eerst de koelcapaciteit daarvan bepaald moeten worden.
Ook zou blusschuim kunnen helpen bij het controleren van gassen die vrijkomen tijdens een TR.

8 Model aanpassingen
In deze scriptie is er gebruik gemaakt van een model welke gemaakt is voor een specifieke batterij. Dit model
kan daardoor niet zomaar gebruikt worden voor andere type batterijen. Hieronder zal uitgelegd worden welke
aanpassingen gedaan moeten worden in het model om deze aan te passen voor een andere batterij.

8.1 Warmte model
Voordat gekeken kan worden naar welke waardes aangepast moeten worden, zal voor het thermal runaway model
eerst gekeken moeten worden naar wat voor type batterij er gebruikt gaat worden. Mocht dit geen NMC batterij
zijn dan zullen er meer aanpassingen gedaan moeten worden dan alleen constanten bepalen.

Zo wordt voor het NMC model gebruik gemaakt van twee thermische reacties voor de kathode. Dit volgt
uit de DSC testen voor een NMC kathode waar twee exothermische pieken gedetecteerd worden. Voor een
andere batterij kunnen deze kathode DSC testen andere resultaten hebben. Daarnaast kan het ook zo zijn dat
tijdens DSC testen voor andere onderdelen van de batterij blijkt dat bijvoorbeeld de anode ook twee exother-
mische pieken heeft. Hier zal dan ook een extra thermische vergelijking voor opgesteld moeten worden.

Naast het type batterij moet ook gekeken worden naar welk elektrolyt gebruikt wordt. Vanuit de literatuur
mist veel informatie over combinaties tussen verschillende elektrolyten en hier is dus verder onderzoek naar
benodigd. Vooral de impact van het ontleden van het elektrolyt is iets wat nog niet grondig onderzocht is.

Kijkend naar tabel 4 zijn er verschillende waardes welke nauwkeurig bepaald moeten worden. Door middel
van een EV-ARC test kunnen waardes berekend worden voor de frequentie factor, de activerings energie en de
enthalpie van de chemische reacties [15,18,32]. Voor de verschillende reacties zijn ook verschillende massa’s
benodigd. Deze zijn ook te bepalen aan de hand van een DSC test [47]. De onset temperatuur kan ook
verschillen per type batterij en zal ook aan de hand van een DSC test bepaald moeten worden [16]. De 3
temperatuur karakteristieken (T1, T2 en T3) kunnen ook bepaald worden met een EV-ARC test.

Voor de warmte die door het ISC ontstaat zijn er twee termen die batterij afhankelijk zijn. Als eerste is
de onset temperatuur afhankelijk van wanneer de separator volledig ontleedt. Dit moment moet experimenteel
bepaald worden en kan gedetecteerd worden aan de spanning die in korte tijd daalt (zie figuur 3). De tempe-
ratuur van de batterij op dat moment is de onset temperatuur voor de ISC. De hoeveelheid energie die hierbij
vrijkomt (∆He) verschilt ook per batterij. Om deze te bepalen kan de aanpak die beschreven staat in paragraaf
3.2.3. gebruikt worden.
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8.2 Gas model
Voor het gas model zijn er twee grote punten die verbeterd kunnen worden. Als eerste maakt het huidige
gas model in sommige gevallen gebruik van ∆Hx ∗ Mx waardes die overgenomen zijn vanuit de literatuur.
Als specifieker bepaald kan worden wat de ∆Hx is van een stof (met een DSC test zoals in paragraaf 7.1
beschreven staat) en specifieker bepaald kan worden welke stof er reageert (een betere Mx) dan kan deze
term ook nauwkeuriger gebruikt worden in het model. Daarnaast maakt het huidige gas model gebruik van
een geselecteerd aantal chemische reactie vergelijkingen. Deze vergelijkingen kunnen anders zijn doordat er
andere stoffen in de batterij zitten, maar er kunnen ook reactie vergelijkingen ontbreken. Door middel van
experimenteel onderzoek zal daarom achterhaald moeten worden welke reacties er nog meer optreden en welke
gassen deze opleveren. Vooral voor het ontleden van verschillende elektrolyten zal verder onderzoek benodigd
zijn.
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