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(57)  약

본  차 지 특  시뮬     지원 는  치에  것 다. 본 에   

치는 차 지 특   컴퓨  치  수 는   어도 나   는 리

, 리에  연결 는  포 다. 는 사  에 라 차 지  특  

과  어도 나  질  택 거나 또는 특    어도 나  택  수 도   비

지, 또는 질  보  지원 는  역  질에  특   결과  포 는 결과 역

 어도 나  포 는 업 지  어느 나  도  다.

  도 - 도1
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청

청  1 

차 지 특   컴퓨  치  수 는   어도 나   는 리;

상  리에  연결 , 사  에 라 차 지  특  과  어도 나  질

 택 거나 또는 상  특    어도 나  택  수 도   비 지, 또는 상  질

 보  지원 는  역  상  질에  특   결과  포 는 결과 역  어도 

나  포 는 업 지  어느 나  도   ;  포 고,

상  는

상  차 지  특     ,   , 크랙  에 는 아  포 는 

 역  고, 사  에 라 택  아 에 는   결과  상  업 지에 

도    치.

청  2 

1 에 어 ,

상  는

  , 크랙   ,   에   어도 나  질  택 또는 상  

들  어도 나  택  수 도   상  비 지  도    치.

청  3 

1 에 어 ,

상  는

상  차 지 특    과     계  지원 는 샘  역,  경계

건  는 쉬 역,  동  또는 실  건  는 시뮬  역  어도 나  포

는 사  스  도    치.

청  4 

3 에 어 ,

상  는

고  경계 건 또는 리튬 럭스 경계 건  어도 나   지원 는 상  쉬 역  도

  치.

청  5 

1 에 어 ,

상  는 

실리  막  에  크랙   시뮬 에 는  크랙     처리 도   

치.

청  6 

삭

청  7 
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1 에 어 ,

상  는

상  차 지 특   크랙  과 여, 상  크랙  에  질 택   지원

는 시스   역, 과  어도 나  능 아  포 고 능 아  택에   

 결과  공 는  역, 크랙 생  도  시각  시 는  역  리튬 산  도  Li

(리튬) 도에 는  생  도  나타내는  역  어도 나  도    

치.

청  8 

1 에 어 ,

상  는

상  차 지  특    과 여,    질  택  수 는 질 택 블

역,  에 는 극  택  수 는 극 업 블 역,  에  수 는 다양

 재료들에  리스트가 시 는  업 블 역  어도 나  포 는 상  비 지  

도    치.

청  9 

8 에 어 ,

상  는

상    청에 라, 애 드  는 역, 캐 드  는 역, 질  

는 역  포 는 질  역; 

 개   압 에 여 량과 압 계 그래  는 개   압 역; 

 , 컷  압, 시간, 싸 클 수  업   어도 나   지원 는 시뮬  역;

 어도 나  상  업 지에 도    치.

청  10 

1 에 어 ,

상  는

순  거동   2D  생 는 량 압 비  아 , 량 변   2D  생 는 순  량 아

, 각 극에  Li 도   2D  생 는 도 아 , 고체 질 스  2D 미지  생

는 SEI(Solid Electrolyte Interface) 아   어도 나  포 는  역  상  업 지에

도    치.

청  11 

10 에 어 ,

상  는 

사  에 여, 량 비 압  그래 , 순  량 그래 , 도 그래 , SEI 그래   어도

나  상  업 지에 도    치.

청  12 

사  에 라 차 지  특  과  어도 나  질  택 거나 또는 상  차 지

 생 , 크랙   또는    어도 나  택  수 도   비 지  

는 동 ;

사   수신 는 동 ;
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상  사  에 여 상  질  보  지원 는  역  상  질에   

결과, 크랙   결과 또는   결과  어도 나   결과  포 는 결과 역  어도

나  포 는 업 지  는 동 ;  포 고,

상  업 지  는 동 에 ,

상  차 지  특     ,   , 크랙  에 는 아  포 는 

 역  상  업 지에 고, 사  에 라 택  아 에 는   결과  상

 업 지에 는 차 지 특  시뮬  .

 

 술  야

본  차 지 특  시뮬     치에  것 , 욱 상 게는 컴퓨  치  [0001]

여 차 지  신뢰     안  등  시뮬  수 는 사  스  공 는 

   치에  것 다.

 경  술

래 차 지는 폰, 트 , 스마트폰, 태블릿 PC 등    에 게 사 고 [0002]

다. 또 , 근  동차가 각  량  고안  차 지  고 다.

러  차 지는 크게 애 드(anode, 극), 캐 드(cathode, 양극)  질  포 다. 애 드 재 는[0003]

연과 같  탄 계 재가 사 고 다. 캐 드 재 는 리튬 트 산 과 같   산 계 재가

사 고 다. 그리고 질 재 는 카보 트  같   재가 사 고 다.  같  차 지에

사 는 재는 다양 다.

에 라,  차 지 재  개  는 다양  재 변수( , 결 , 크  등)에[0004]

 과 주변 상 에   변  신 게 악 는 것  다.

러  료 수집  여, 매우 많  실험과    에, 차 지에  연  개 에[0005]

매우 많  비 과  고 다.

술 헌

특허 헌

(특허 헌 0001) 등 특허 10-0918387 (2009.09.15.) [0006]

 내

결 는 과

러  에 라 컴퓨  시뮬  차 지  재 개  시 매우 게  수  것  상[0007]

다. 지만 실험연 가 컴퓨  시뮬  에는  진  벽   에, 러  컴퓨

시뮬  재 개  연 에 게 고 지 못  실 다.

러  에  보 실험연 도 쉽게 컴퓨  시뮬   수 게  주는 랫폼 개  재[0008]

개 에 게  수 , 후 재 개  새 운 러다  공  것  상 다.

라  본  차 지 신뢰     안  시뮬  보다 간단 고 게  수 도[0009]

는 차 지 특  시뮬     지원 는  치  공 에 다.

과  결 수단

상술   달  여, 본  차 지 특  시뮬   사  에 라 차 지[0010]

특  과  어도 나  질  택 거나 또는 상  차 지   생 , 크랙  
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또는    어도 나  택  수 도   비 지  는 동 , 사   수신

는 동 , 상  사  에 여 상  질  보  지원 는  역  상  질에 

  결과, 크랙   결과 또는   결과  어도 나   결과  포 는 결과 역

 어도 나  포 는 업 지  는 동  포 는 것  특징  다.

본  차 지 특  시뮬  지원 는  치는 차 지 특   컴퓨  치  수[0011]

는   어도 나   는 리, 상  리에  연결 는  포

고, 상  는 사  에 라 차 지  특  과  어도 나  질  택 거

나 또는 상  특    어도 나  택  수 도   비 지, 또는 상  질  보

 지원 는  역  상  질에  특   결과  포 는 결과 역  어도 나  포

는 업 지  어느 나  도   수 다.

상  는   , 크랙   ,   에   어도 나  질[0012]

택 또는 상  들  어도 나  택  수 도   상  비 지  도   수

다.

상  는 상  차 지 특    과     계  지원 는 샘  [0013]

역,  경계 건  는 쉬 역,  동  또는 실  건  는 시뮬  역  어

도 나  포 는 사  스  도   수 다.

상  는 고  경계 건 또는 리튬 럭스 경계 건  어도 나   지원 는 상  쉬 [0014]

역  도   수 다.

상  는 실리  막 에  크랙  시뮬 에 는 크랙    처리 도[0015]

 수 다.

상  는 상  차 지 특   크랙  과 여, 상  크랙  에  질 택[0016]

  지원 는 시스   역, 과  어도 나  능 아  포 고 능 아  택

에    결과  공 는  역, 크랙 생  도  시각  시 는  역, 리튬 산

 도  Li 도에 는  생  도  나타내는  역  어도 나  도   수

다.

상  는   ,   , 크랙  에 는 아  포 는  역[0017]

고, 사  에 라 택  아 에 는   결과  도   수 다.

상  는 상  차 지  특    과 여,    질  택  수 는 [0018]

질 택 블 역,  에 는 극  택  수 는 극 업 블 역,  에 

 수 는 다양  재료들에  리스트가 시 는  업 블 역  어도 나  포 는 상

비 지  도   수 다. 

상  는 상    청에 라, 애 드  는 역, 캐 드  는 역,[0019]

질  는 역  포 는 질  역,  개   압 에 여 량과

압 계 그래  는 개   압 역,  , 컷  압, 시간, 싸 클 수  업 

 어도 나   지원 는 시뮬  역  어도 나  상  업 지에 도  

수 다.

상  는 순  거동   2D  생 는 량 압 비  아 , 량 변   2D  생[0020]

는 순  량 아 , 각 극에  Li 도   2D  생 는 도 아 , SEI 2D 미지  생

는 SEI 아   어도 나  포 는  역  상  업 지에 도   수 다.

상  는 사  에 여, 량 비 압  그래 , 순  량 그래 , 도 그래 , SEI[0021]

그래   어도 나  상  업 지에 도   수 다.

 과

상에  살펴본  같  본 에  시 는 차 지 특  시뮬     지원 는  치[0022]

는 차 지  신뢰    안   간단 고 게 수  수 도  지원 다. 

에 라, 본  차 지 개 에 는 시 착  고 시간, 비 ,  등   달[0023]
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수 도  지원 다. 

도  간단  

도 1  본  실시 에  차 지 특  시뮬  랫폼  개략  나타낸 도 ,[0024]

도 2는 본  실시 에     스    나타낸 도 ,

도 3  본  실시 에     계   샘  역 도 , 

도 4는 본  실시 에    타 들   나타낸 도 , 

도 5는 본  실시 에  샘     나타낸 도 ,

도 6  본  실시 에  쉬 역 과  도 , 

도 7  본  실시 에  쉬  도 생 과  도 , 

도 8  본  실시 에  쉬 도  과  도 , 

도 9는 본  실시 에   다  쉬 도   나타낸 도 , 

도 10  본  실시 에   크  쉬 도  가지는  나타낸 도 ,

도 11  본  실시 에    동  건  실 과  도 ,

도 12는 본  실시 에    결과    태  나타낸 도 , 

도 13  본  실시 에    결과   생과 Li 도 그래  나타낸 도 , 

도 14는 본  실시 에  크랙   스    나타낸 도 ,

도 15는 본  실시 에  크랙  에 는   근사식  나타낸 도 ,

도 16  본  실시 에  수  시차 근사  나타낸 도 ,

도 17  본  실시 에  크랙   경계 건  나타낸 도 , 

도 18  본  실시 에  크랙    라 들    나타낸 도 ,

도 19는 본  실시 에      나타낸 도 , 

도 20  본  실시 에  단      나타낸 도 ,

도 21  본  실시 에    비  SEI에  도 ,

도 22는 본  실시 에  SEI    나타낸 도 , 

도 23  본  실시 에  SEI  미지에  도 ,

도 24는 본  실시 에   SEI  시브 SEI  나타낸 도 ,

도 25는 본  실시 에   과  비 지    나타낸 도 ,

도 26  본  실시 에   과  질  택과 도 , 

도 27  본  실시 에 다   과  업 지 과  상태  나타낸 도 ,

도 28  본  실시 에    도우    나타낸 도 , 

도 29는 본  실시 에    도우  질 특    나타낸 도 ,

도 30  본  실시 에  개   압 과  도 ,

도 31  본  실시 에  량과 압과  그래  나타낸 도 , 

도 32는 본  실시 에   시뮬    나타낸 도 ,

도 33  본  실시 에     결과 아 들  나타낸 도 , 
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도 34는 본  실시 에     결과  나타낸 도 ,

도 35는 본  실시 에  차 지 특  시뮬   는 도 다.

 실시   체  내

, 첨  도  참 여 본  실시  보다 상 게 고  다.  에 는 본 [0025]

실시  는   만  , 그    본  지  트리지 않도  생

략  것 라는 것  여야 다.

에  는 본   청 에 사  어나 단어는 통상 거나 사  미   [0026]

어 는 아니 , 는 그 신   가      어  개  

게   수  다는  원칙에 각 여 본   술  사상에 는  미  개  어야만

다. 라  본 에 재  실시  도 에 도시   본  람직  실시 에 과  뿐 고,

본  술  사상   변 는 것  아니므 , 본 원시 에 어  들  체  수 는 다양

균등 과 변  들   수  여야 다.

, 상   달   본  람직  실시  첨  도  참 여 상   다[0027]

과 같다.

도 1  본  실시 에  차 지 특  시뮬  랫폼  개략  나타낸 도 다.[0028]

도 1  참 , 차 지 시뮬  시스  사  치(100),  , 복수  시뮬  들, [0029]

스(140)  포  수 다.

 는 사  치(100)( : 사  컴퓨  치)에게  어 비스(110)  공 , 스[0030]

(140)에  거나, 스(140)에   사  치(100)에게 공 다.

복수  시뮬  들  계산 원(HPC)(130)   수 ,  다  시뮬  트웨어/포[0031]

(131)  여 차 지   시뮬  수 다. 체 , 사  치(100)는 차 지

특  시뮬  랫폼(120, : iBat 랫폼)    에 여 차 지 특  시뮬

랫폼  공 는 사  스  통 , 신뢰  질 계   업  수 다.  는 

보  계산 원(130)  다. 여 ,  는 복수  시뮬  들 에   보  

 어도 나   택  수 다. 

 보  수신  시뮬  는 시뮬  트웨어  포 (131)  여 시뮬  수[0032]

거나,  후처리 / (132)  통  시뮬  수 고, 시뮬  결과  스(140)에 

다.  ,   는 스(140)  연동 여, 시뮬  간결과  결과  사  치

(100)에게 다.  통 , 사  치(100)는    통 , 시뮬  간결과  결과

  수 다.

여 ,  시뮬  트웨어  포 (131)  원리계산,  동역 ,  Reactive  force  field,  MEAM,[0033]

Phase field,  상  트웨어  In-House 트웨어  포  수 다.

상술  차 지 특  시뮬  시스  어도 나  들( :  , 시뮬  들  [0034]

스(140))에 는 사  치(100)   차 지 특 시뮬  능  수 는  

나, 본  에 는 것  아니다. 컨 , 차 지 특  시뮬  시스 에   ,

시뮬    스(140)는 사  치(100)에  , 리  시뮬  듈( 드

웨어 또는 트웨어 듈)  체  수 다. 사  치(100)는 스 , ( : 키보드, 마우스

등)   포 , 사  에 여 차 지 특  시뮬 과  다양  사  스

공  수 다. 

또는, 차 지 특  시뮬  시스   , 시뮬    스(140)  포 는 나[0035]

  치   수 다.  경우  치는 사  치(100)   사  에 여, 차

지 특  시뮬 과  어도 나  사  스  사  치(100)에 공  수 다. 나

  치는  ,  리, 사  치(100)  통신  수 는 통신 스 등  포

고, 차 지 특  시뮬 과    또는 사   수신 등  처리  수 다. , 복

수개  들   차 지 특  시뮬  랫폼 또는 차 지 특  시뮬  능  공 는
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사  치(100) 또는 나  가 사  치(100)  스 에 통  공 는 차 지 특  시뮬

과  사  스에 여  다.

사  치(100)  스 는 차 지 특  시뮬 과  질 택  과 여, 비 [0036]

지  업 지   수 다. 컨 , 사  치(100)가 차 지 특  시뮬  랫폼  

  ( :  어 비스)에 , 사  치(100)는   비 지  수신

여  수 다. 비 지는 차 지 특  과  질 택 또는 차 지 특  ( :

 , 크랙 ,   등)  어도 나  택  수 는 객체  포  수 다.

사  치(100)는 비 지에  지   생 , 당   에 고, 에 [0037]

는 업 지  수신 여  수 다. 비 지  업 지는 에  스 에 

 수 다.  동 에  사  치(100)는 비 지 또는 업 지    리에 

 수 다. 또는 어도 나  가 차 지 특  시뮬  운 과   사  치

(100)에 공 , 사  치(100)는  수신 고 스 에  수 다. 에 라, 본  

차 지 특  시뮬  지원 는  치는 상술  어도 나    사  치(100)  어도

나  포  수 다. 

본  차 지 특  시뮬  랫폼  컨 , 사  치  리에  후 사  치  [0038]

에  운 거나, 또는  치  리에  후,  치  에  운  수 다.

 치에  시뮬  랫폼  운 는 경우,  치는 사  치  에 라, 에  

는 차 지 특  시뮬 과  어도 나  사  스  사  치에 공  수 다. 

에 라, 에  는 사  스는 컨 ,  치에  생 어 사  치에 공 거나

또는 사  치   어에 라 생 어 사  치  스 에  수 다. 

본  차 지 특  시뮬  랫폼  차 지에   , 크랙  ,    [0039]

어도 나  능 실  포 는 지  공  수 다. 컨 , 차 지 특  시뮬  랫폼  

차 지에    , 크랙   ,    포 는 비 지  공  수 

다. 차 지 특  시뮬  랫폼  비 지에  공  특   택 , 택  에 

는 업 지  공  수 다. 

    ,   , 경계 건, 쉬 , 동  건  실 과   [0040]

역과, 에  결과  역  공  수 다. 크랙     ,    

, 경계 건, 쉬 ,  라 들,    크랙  어도 나    역과, 에 

 결과  역  공  수 다.     , 단   ,  들에  Li

산, 고체 질 스(Solid Electrolyte Interface,  SEI)  ,   시뮬

 링 질들 택 , 라 들,  평  개  ,  동  건 등   수 는  

역과, 에  결과  역  포  수 다. 에 , 상술  각 들에 는 지에 

여  다. 

도 2는 본  실시 에     스    나타낸 도 다.[0041]

도 2  참 , 본     스는 샘  역(201), 쉬 역(202), 시뮬  역[0042]

(203)  어도 나  포 는  역과,  역에  는 들에 는   결과

공 는 결과 역(204)  포  수 다. 샘  역(201)  샘  질 특  는   수 다.

쉬 역(202)  경계 건  는   수 다. 시뮬  실험 건  는   수 

다. 

 과 여, 산 (DIS, diffusion induced stress)  Li  리들  사  [0043]

극 질  계   는  다. 다양  극 태   DIS   여,  

 (full finite element scheme)는 리튬 삽   에  도 는  시뮬 여 다.

 탄  가지는 스가 고, 질들  동역 , 지  식들, 평  식  보  칙들

 게 다. 시뮬  동안,    리튬 도 포  웹에  계  극   나

타낼 수 다. 상   결과   처리  결과들  3D 미지들 또는 2D 곽  시 다.

   에 ,  과들과 연결 는 보  칙( 스   째 칙)  다  수 식 1에[0044]

같    도 다. 
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[수 식 1][0045]

[0046]

여 , μ0는   다. R  체 상수, T는  도, X는 리튬  몰 , Ω  LixSi에[0047]

Li  몰 , σh   들  각 평균  는 등  나타낸다.

Li 럭스는    리튬 산도들  울  곱  다. 스  째 식  다  수 식 2[0048]

 같다. 

[수 식 2][0049]

[0050]

여 , D는 산계수 고, c는 리튬 도 다.[0051]

Li  삽  또는  동안, 스트 극   변 는 삽  Li  볼 과  변 는 것  가[0052]

수 다. 그래  탄 체   변  계는 다  수 식 3과 같다.

[수 식 3][0053]

[0054]

여 , Y  v들  Li 도  수  각각  탄  계수   비 다.   다  수 식 4[0055]

 같다.

[수 식 4][0056]

[0057]

여 , 고, 다. [0058]

마지막 , 산 도  다  평  식에 당 는 수 식 5  득 다.[0059]

[수 식 5][0060]

[0061]

  에 는    는 경 100nm 고  1000nm 나 어  다.[0062]

시뮬   극 질들  비 지  질 스에  택  수 다. 리얼에  질

 실리  특  주어진다. 사 들  실리  질 에 새 운 질  삽  수 다.

도 3  본  실시 에     계   샘  역 도 , 도 4는 본 [0063]

실시 에    타 들   나타낸 도 고, 도 5는 본  실시 에  샘   

 나타낸 도 다.

도 3  참 ,   (Geometry of model)  계  여, 사 는 샘  역(201)에 ,[0064]

차원( : 2D or 3D)  택 고, 사 가 원 는 크  가지는 샘  양   수 다. 보  후,

"Build" 튼(301)  택 , 도 4에 도시   같  차 지 특  시뮬  랫폼  당 에 

는    수 다. 

도  3  샘  역  에     계가  청 ,  도  5에  도시   같 ,  실린[0065]
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타 고. 경  가 100nm  1000nm   공  수 다. 

도 6  본  실시 에  쉬 역 과  도 , 도 7  본  실시 에  쉬[0066]

도 생 과  도 고, 도 8  본  실시 에  쉬 도  과  도 다. 도 9

는 본  실시 에   다  쉬 도   나타낸 도 다. 도 10  본  실시 에 

 크  쉬 도  가지는  나타낸 도 다.

경계 건(Boundary conditions)  쉬 역(202)에   수 다. 쉬 역(202)에  택  경계 건[0067]

들  리스트  수 다. 고  경계 건들  여, 1, 2, 3, 4 평 들  고  경계 탭(601)에  평  택

아  사 여 택 다. 럭스 경계 탭(602)에  평  택 아  클릭 후, 9, 10, 11, 12 평 들  리

튬 럭스 경계 건   택  수 다. 상술  쉬 역(202)에  에  경계 건  가지는 

 도 7과 같  나타날 수 다. 

도 8에 도시   같 , 쉬는 도 탭에  생 다. 각 라  드  수는  에   도  [0068]

어 다. 에 라, 수가 가 수  도가 가 고, 수가 수  도가 감  수 다. 드  수  크

에 라, 도 9에 도시   같  다양  쉬 도가 공  수 다. 앞  샘  역에   실린

태  에  도   도가 7  는 경우, 도 10에 도시   같  도  시  수

다. 

도 11  본  실시 에    동  건  실 과  도 다.[0069]

도 11에 도시   같 , 시뮬  역(203)에  시간, , 순  수, 크랙, 업  각각 [0070]

고, "submit" 튼(1001)  택 ,   동  건   수 다. 도시  도 에 는 시간 단

는 10  고,  2.0C(1c는 1시간 동안   싸 클  수). 싸 클  수는 1   시

 것 다. 

도 12는 본  실시 에    결과    태  나타낸 도 , 도 13  본  실[0071]

시 에    결과   생과 Li 도 그래  나타낸 도 다. 

도 12  참 , 앞   샘  역(201)에  샘  , 쉬 역(202)에  경계 건 , 시뮬[0072]

 역(203)에  동  건  등에 는   에  결과  결과 역에 

수 다.  시뮬  결과  Li 도는 매 복 시마다 다. 3D  에  간 

곽  결과 도우에  측 에 시 다. 도 13에 도시   같   생 수   Li 도

나타내는 그래 는 시뮬  간 동안 시간에 비 는 것  나타난다.

도 14는 본  실시 에  크랙   스    나타낸 도 다.[0073]

크랙 (Crack propagation)  여, 리는  시간 동안 사 , 량 감 는 가 다. 리[0074]

가  싸 클  겪는 동안, 리튬  측  상    수  끄는 애 드  산 다. 러  복

는  변경   도  변  야 고, 마지막  리  내측  크랙  가시킨다. 공 는

크랙   리 애 드에 사 는 공통 실리  막 에  크랙  시뮬 에  수 

다. 

산 식  산  주 에 스  째 칙에  다. 산 식   결 , 리튬 [0075]

 도  는  포  득  수 다. XFEM  크랙  시뮬 에  수 다. 극에

 동시 산 크랙   변   비  거동  고 다.

도시  크랙   스는 컨 , 시스   역(1401),  역(1402),  역(1403) [0076]

 역(1404)  포  수 다. 시스   역(1401)  크랙  에  질 택   지

원 다.  역(1402)  과  어도 나  능 아  포 고, 능 아  택에 라 다

   결과  공  수 다. 컨 ,  역(1402)  , , 크랙에 는 아  포

고, 아  택 시, 당   결과  시  수 다.  역(1403)에 는 크랙 생  도

시각  시  수 다.  역(1402)에는 리튬 산  도  Li 도에 는  생  도

나타낼 수 다. 

도 15는 본  실시 에  크랙  에 는   근사식  나타낸 도 , 도 16  본[0077]

 실시 에  수  시차 근사  나타낸 도 다.
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 싸 클에 , 리튬 들  애 드  산 다. 것  시뮬  여, 다  수 식 6에  같[0078]

산 식  결 어야 다.

[수 식 6][0079]

[0080]

 산 식  DIS 에  같  산   간에  스   째 칙에  다. 산 [0081]

식 결에 여, 리튬  도  는  포  득  수 다. XFEM  크랙  시뮬

에  수 다. XFEM  망 재 (remeshing) 없  크랙  시뮬  수 는   

 약어 다. , XFEM   에  쉬  독립  크랙   다. 그리고 특

값  크랙    강   리는 크랙 에 당 다. 마지막 , 도 15에 도시   같  

  근사식   수 다. 

편, 도 16에 도시  수  시차 근사는 시간 과    고  수 다. 산  크랙  상[0082]

보다  많  시간  걸린다. 그래  크랙 지 지  XFEM  결  수 다. 그리고 다  복 간

동안 산  결 다. 크랙 지  계  강도 계수   타 K 값 비 에  다.

극에  동시 산 크랙   변   비  거동  고 다.

도 17  본  실시 에  크랙   경계 건  나타낸 도 다. [0083]

  는  변  건  가 는  (finite element method(FEM)) 경에  200nm [0084]

 50nm  비결 질 실리  막 다. 실리  막  상  에  복 럭스( ) 규

에  리튬 산 다.  약  도시   같  단 가 우 단에 비 여  상태  미

,  상   수  마찰  수 다. 에 라, 도시    에 는 측 단 에

 크랙(Initial crack)   수 다. 

도 18  본  실시 에  크랙    라 들    나타낸 도 다.[0085]

도 18  참 , 시스   역(1401)에 는 크랙 ,   , 시간 단  ,  [0086]

, 순  수 , 산 계수 , Young`s modulus(GPa) , Shear modulus(GPa) , Poisson`s ratio

,   ,  크랙 치 , 업   포  수 다. 상술  각각  들에 

 값  , 크랙  과   료  수 다. 크랙    료  후, 

업   고, "submit" 튼(1801)  택 , 차 지 특  시뮬  랫폼  크랙  

  계산  수  수 다. 크랙   결과는 도 14에 시   같 ,  역(1403)  

역(1404)에 각각 공  수 다. 

도 19는 본  실시 에      나타낸 도 , 도 20  본  실시 에  단[0087]

     나타낸 도 다.

도 19  참 ,   주어진 질 특     거동  특징짓   리튬  리 [0088]

 스  공 다.   리 개 들   다양  계 라   사 는  

 수 다. 다양  연  결과에 여 다  동  건들 에  리 능  시뮬  수 다.

도 20에 도시  단    (Single particle full cell model)  1차원 다. 극  극  1[0089]

차원에  등  단   가 다. 질에  는 액  가 다. 가 , 극  

변 도는 시 고,   도는 극 내에  균 다. 러  가 들   도  극들과 막 

극들에   결과  공  수 다.  들에  리튬 산(Li diffusion in active particles)과

여, 극에   들  동  크  가지는  상  고 다. 스 2 칙(수 식

7)  극  극 내,  에  리튬 산  시뮬   다.
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[수 식 7][0090]

[0091]

도 21  본  실시 에    비  SEI에  도 , 도 22는 본  실시 에  SEI[0092]

   나타낸 도 다. 도 23  본  실시 에  SEI  미지에  도 , 도 24는

본  실시 에   SEI  시브 SEI  나타낸 도 다.

  비  SEI(Solid Electrolyte interface) 순    동역  몬 카  칙에  시뮬[0093]

 다. 착, 탈착, 산, 시브(또는 비 ) 질 과 같  상  고 다. (또는 액티브) SEI는

탈착  산과 계  것 지만, 시브 SEI 어는 착  시브 질들  에 계 다.

도 22에 , K1, K2는  커 리지 Θ에  수  고 다. η (η=V??Un) 과 , K3는   도[0094]

수 다. 

도 23에 나타낸  같 ,  싸 클 동안 SEI가 고, 도 24에 도시   같 ,  간 동안 [0095]

 SEI는 지만, 비  SEI는  가 다가 포 다. 또 ,  간 동안  SEI는 단계

 가 고, 비  SEI는 만  곡  감 다. 수치 시뮬 에   산도(Effective

diffusivity by numerical simulation)는 수치 근사에  계산  수 다.

도 25는 본  실시 에   과  비 지    나타낸 도 다.[0096]

차 지 특  시뮬  랫폼( : 신뢰도 랫폼)  운 , 비 도우가 시  수 다.  [0097]

과  비 지는 컨 , 시각  도우 역(2501), 질 택 블 역(2502), 극 업 블

역(2503),  업 블 역(2504)  포  수 다. 질 택 블 역(2502)    

질  택  수 는 역  수 다. 극 업 블 역(2503)   에 는 극  택

수 는 역 ,  업 블 역(2504)   에  수 는 다양  재료들에  리스트가

시  수 다. 

도 26  본  실시 에   과  질  택과 도 다. 도 27  본  실시 에[0098]

다   과  업 지 과  상태  나타낸 도 고, 도 28  본  실시 에

   도우    나타낸 도 다. 도 29는 본  실시 에    도우  

질 특    나타낸 도 고, 도 30  본  실시 에  개   압 과  도

, 도 31  본  실시 에  량과 압과  그래  나타낸 도 다. 도 32는 본  실시

에   시뮬    나타낸 도 , 도 33  본  실시 에     결과

아 들  나타낸 도 다. 도 34는 본  실시 에     결과  나타낸 도 다.

도 26에 도시   같 , 질 택 블 역(2502)에    시뮬   어도 나 컨[0099]

,  개  질들  택  수 다. 질 택 후, 업 지   수 는 업 객체  도 27에 도시

  같  택 , 도 28에 도시   같 ,   도우가 시  수 다. 

  도우는 도 28에 도시   같 , 질  역(2801), 개   압 역(2802), 시뮬[0100]

역(2803)   역(2804)  포  수 다. 

  도우  도 29에 도시   같 , 질  역(2801)  통 여 다양  라   수[0101]

 수 다. 컨 , 질  역(2801)  애 드  는 역, 캐 드  는 역, 

질  는 역  포  수 다. 상술  질  역(2801)  비 지에  질 택에 

여 동   수도 다.

개   압 역(2802)  통 여 평  개  (Setting Equilibrium open potential)가  수 다.[0102]

 여 개   압 역(2802)에 , 평  개  압 아 (2820)  택  수 다. 평  개  

  OCV 가 도 30에 도시   같  , 도 31에  같  량과 압 계 그래 가

2D   수 다.

동  건 (Setting operating condition)과 여, 도 32에  같 , 시뮬  역(2803)  공[0103]

 수 다. 시뮬  역(2803)  경계 건들, 컨 ,  , 컷  압, 시간, 싸 클 수  
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업   수 는  공  수 다. 

결과 (Result analysis)과 여, 시뮬  료 후, 비 지에  특  업  택 , 도 33에[0104]

도시   같 ,   도우에 , 2D     2D 미지  생   결과 아

공  수 다. 컨 , 순  거동   2D  생 는 량 압 비  아 (3301), 량 변   2D

 생 는 순  량 아 (3302),  각 극에  Li  도   2D   생 는 도 아

(3303), SEI 2D 미지  생 는 SEI 아 (3304)  공  수 다. 

상술  결과  아  택에 라, 도 34에 도시   같 , 량 비 압  그래 (3401), 순  [0105]

량 그래 (3402), 도 그래 (3403), SEI 그래 (3404)  어도 나가 시  수 다. 

도 35는 본  실시 에  차 지 특  시뮬   는 도 다.[0106]

도 35  참 , 본  실시 에  차 지 특  시뮬   3501 과 에 ,  치( :[0107]

사  치 또는 )가 차 지 특  시뮬 과  비 지   수 다. 비 지는

  , 크랙         어도 나   포  수 다. 또는, 비

지는   , 크랙         어도 나에   수  질

 택  수 는 블들  포  수 다. 비 지에  공 는 질들  가상 애 드 시뮬  

랫폼  가상 캐 드 시뮬  랫폼 등에  링  질들  수 다. 또는, 비 지에  질 택

  택  께 수  수 다.

3503 과 에 ,  치는  택과  사   수신 는지  수 다.  치는 [0108]

택과  사   없는 경우  과  3501 상태  지  수 다. 3501 상태에 ,  치는

사  에  비 지 운  처리  수 다.

 택과  사   생 , 3505 과 에 ,  치는 택  에 는  역[0109]

 결과 역  포 는 사  스( : 업 지)   수 다. 컨 ,  치는  

, 크랙   또는  과 여 질  , 질  , 질  동  건 등   수

는  역, 에  결과   수 는  역  공  수 다.  치는 우  

 역  공 고,  역에  보  후, 실  청 , 그에 는 결과 역   수 

다. ,  치는  역과 결과 역  나  도우에  거나 또는  역과 는 별

도  도우  생 여 결과 역   수 다. 결과 역  별도  도우  는 경우, 결과 역

 포 는 결과 도우는  역  포 는  도우 상에 랩 어  수 다. 

3507 과 에 ,  치는 지 ( : 비 지  )과  사   생 는지 [0110]

 수 다. 지 과   생 지 않 , 3507 과 에 ,  치는 차  특  시뮬

 능과  료  생 는지  수 다.  료  생 지 않 ,   치는

3505  여  과  재수  수 다. 3507 과 에 , 지 과  사  

수신 ,  치는 3501 과  여  과  재수  수 다. 

편, 상술  에 는 질에   , 크랙  ,   등과   비 지[0111]

에  공 는 것  나, 본  에 는 것  아니다. 컨 , 비 지는 어도 

나  질  택  수 는 어도 나  블  공 고, 블에  특  질 택 시, 택  질에

  , 크랙  ,  과   업 지에  공  수 다. 또는, 차 

지 특  시뮬  랫폼   과  비 지  업 지, 크랙  과  비

지  업 지,  과  비 지  업 지  여 공  수도 다.

편, 본  도 에 개시  본  실시 들   돕   특   시  것에 지나지 않[0112]

, 본   고  는 것  아니다. 여 에 개시  실시 들 에도 본  술  사상

에 탕   다  변  들  실시 가능 다는 것 , 본  는 술 야에  통상  지식  가진 

에게  것 다.

 

사  치 : 100[0113]

  : 110 
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사  스 : 120

시뮬   : 130

스 : 140

도

도 1

도 2
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도 3

도 4

도 5
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도 6

도 7

도 8

도 9
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도 10

도 11
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도 12

도 13
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도 14

도 15
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도 16

도 17

등록특허 10-1956266

- 21 -



도 18

도 19
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도 20

도 21
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도 22

도 23

도 24
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도 25

도 26

도 27
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도 28

도 29
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도 30

등록특허 10-1956266

- 27 -



도 31

도 32
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도 33

도 34
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도 35

등록특허 10-1956266

- 30 -


	문서
	서지사항
	요 약
	대 표 도
	청구범위
	발명의 설명
	기 술 분 야
	배 경 기 술
	발명의 내용
	해결하려는 과제
	과제의 해결 수단
	발명의 효과

	도면의 간단한 설명
	발명을 실시하기 위한 구체적인 내용
	부호의 설명

	도면
	도면1
	도면2
	도면3
	도면4
	도면5
	도면6
	도면7
	도면8
	도면9
	도면10
	도면11
	도면12
	도면13
	도면14
	도면15
	도면16
	도면17
	도면18
	도면19
	도면20
	도면21
	도면22
	도면23
	도면24
	도면25
	도면26
	도면27
	도면28
	도면29
	도면30
	도면31
	도면32
	도면33
	도면34
	도면35




문서
서지사항 1
요 약 1
대 표 도 1
청구범위 3
발명의 설명 5
 기 술 분 야 5
 배 경 기 술 5
 발명의 내용 5
  해결하려는 과제 5
  과제의 해결 수단 5
  발명의 효과 6
 도면의 간단한 설명 7
 발명을 실시하기 위한 구체적인 내용 8
 부호의 설명 14
도면 15
 도면1 15
 도면2 15
 도면3 16
 도면4 16
 도면5 16
 도면6 17
 도면7 17
 도면8 17
 도면9 17
 도면10 18
 도면11 18
 도면12 19
 도면13 19
 도면14 20
 도면15 20
 도면16 21
 도면17 21
 도면18 22
 도면19 22
 도면20 23
 도면21 23
 도면22 24
 도면23 24
 도면24 24
 도면25 25
 도면26 25
 도면27 25
 도면28 26
 도면29 26
 도면30 27
 도면31 28
 도면32 28
 도면33 29
 도면34 29
 도면35 30
