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Les batteries Li-ion sont omniprésentes dans notre quotidien, des applications mobiles aux
outils connectés en passant par les systemes de micro-mobilité (trottinettes électriques, vélos
a assistance électrique...). La généralisation des véhicules électriques encourage cette
tendance et renforce I’enjeu de la sécurité lié a I'utilisation de ces systemes. Prédire I'initiation
et la propagation du phénomeéne d’emballement thermique, phénomeéne le plus redouté pour ce
type de batteries, intéresse donc les fabricants, intégrateurs et utilisateurs de packs batteries.
Aprés 8 ans de travaux de développement, IFPEN leur propose des solutions basées sur la
modélisation et la simulation.

Emballement thermique : origine et mécanismes a |’ceuvre

En termes de sécurité, les batteries lithium-ion présentent des risques beaucoup plus
importants que les batteries a €électrolyte agueux conventionnelles comme les batteries au plomb.
D’une part, leur électrolyte est constitué d’un sel fluoré dissout dans un solvant organique volatil et
inflammable. D’autre part, les matieres actives présentes dans leurs électrodes sont fortement
réactives lors d’'une élévation de température [1].
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Or, une élévation de température (figure 1) peut avoir plusieurs causes : incident sur une cellule de
batterie (écrasement ou perforation induisant un court-circuit interne, contact avec un feu ou une
chaleur excessive), mauvaise utilisation (surcharge, sur-décharge, court-circuit externe...), ou défaut
interne de fabrication (séparateur perforé).
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Figure 1 : Causes d’élévation de température susceptibles de générer un emballement
thermique [2]

Cet échauffement engendre a son tour des réactions chimiques de décomposition des différents
constituants internes : SEI (Solid Electrolyte Interphase), électrolyte, électrodes négative et positive,
etc., elles-mémes exothermiques. Si la chaleur évacuée est inférieure a la chaleur produite, ces
réactions s’enchainent et le systéme s’auto-entretient jusqu’a une montée brutale de la
température qui n’est plus maitrisable (figure 2). Du fait de son étanchéité, la cellule monte en
pression jusqu’a s’ouvrir en libérant I'électrolyte sous forme de gaz inflammables, conduisant
généralement a un feu avec émanation de fumées toxiques du fait de la présence de composés
fluores.
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Figure 2 : Cascade de réactions au sein d’'une cellule conduisant & I'emballement
thermique [3]

Les packs batteries sont constitués d’'un ensemble de plusieurs dizaines de cellules positionnées les
unes a coté des autres, si bien qu'un emballement sur une cellule se propage progressivement aux
cellules voisines. Ce phénomeéne en cascade, difficilement maitrisable une fois déclenché, est
fortement redouté et les fabricants cherchent donc a s’en prémunir par tous les moyens en
agissant dés la conception.

La modélisation pour décrire le phénomene d’emballement

Pour étudier ce phénomeéne et évaluer le niveau de sécurité d’'une batterie lithium-ion, les industriels
sont amenés a réaliser une série de tests dit « abusifs », sur des plateformes d’essais dédiées?.
Ceux-ci sont cependant complexes, chronophages et colteux, d’autant qu’'ils conduisent
irremédiablement a la destruction des échantillons étudiés.

Depuis une quinzaine d’années, le département Electrochimie et matériaux d’'IlFPEN développe des
modeles et des outils pour la simulation numérique visant a rendre compte du fonctionnement
nominal (comportement électrique et thermique) et en cours de vieillissement (évolution des
parametres liés aux performances) des batteries2. lls sont couramment utilisés par les industriels du
secteur comme outil de design et d’étude de systemes « packs batteries », en particulier pour le
veéhicule électrique. C’est donc naturellement qu'IFPEN a engagé le développement de travaux
concernant la simulation de I’emballement thermique, pour ajouter la dimension sécuritaire aux
outils existants.

Initiés avec I'INERIS en 2013 a travers un travail doctoral [4, 5] et poursuivis grace a une autre thése
[6], ces travaux se sont également déroulés dans le cadre du projet européen DEMOBASE piloté par



SAFT (2017-20)3 [7] et ont mené au lancement en 2018 d’une premiére version commerciale d’un «
modéle d’emballement thermique ». Ce modéle est capable de simuler I’évolution du flux de
chaleur dégagé par la cellule, I'évolution de la pression interne de la cellule et I'évolution de la
tension de la cellule lors d’'un fonctionnement abusif (figure 3).
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Figure 3. Evolution de la température et de la tension de la cellule dans le cadre de la
calibration du modele de I'emballement thermique4

Il prend en compte les principaux phénomeénes successifs se produisant au sein d’une cellule de
batterie lithium-ion lors de I'emballement thermique (cf. figure 2) : la cascade des réactions
thermochimiques de décomposition des différents constituants mais aussi les phénomenes physiques
internes comme la fusion du séparateur (conduisant a un court-circuit interne qui libere une énergie
additionnelle) et la rupture de I'évent ou du packaging conduisant a la libération des gaz sous pression

[8].

Les phénomeénes considérés dans le modéle comme pouvant initier le processus peuvent concerner
une élévation externe de la température, un court-circuit externe ou une surcharge de la batterie. Une
nouvelle thése (2021-24) en collaboration avec le Laboratoire de Réactivité et Chimie des Solides
(LRCYS) visera a compléter cette liste, son objectif étant de comprendre et modéliser le phénomene
d’initiation par court-circuit interne, fréequent en cas de défaut de fabrication.

Enfin, le modele étant intégré a la simulation globale du fonctionnement de la batterie (nominal et en
vieillissement), il permet désormais de prédire I'initiation et I'ampleur de I’emballement thermique
en fonction de la nature chimique des constituants de la batterie lithium-ion, de ses conditions
d’utilisation et de son état de vieillissement.

La simulation comme outil de design de packs batterie sdrs



Les outils de simulation développés par IFPEN integrent un modéle physique des phénomeénes a
I'ceuvre et conduisent a améliorer le niveau de sécurité des packs batterie en permettant aux
fabricants d’étudier plus facilement une diversité de solutions lors des étapes de pré-design. Pour un

pack donné, il est en effet facile de développer un simulateur a partir du modeéle des cellules intégrant
leur sous-modele d’emballement thermique.

Les choix en termes de design (espacement et positionnement des cellules, matériaux utilisés,
présence d’'un systéme de sécurité comme une paroi anti-feu...) ou de management (thermique,
électrigue...) peuvent ensuite étre explorés au travers d’études paramétriques par simulation
numérique, par ailleurs trés rapides en raison de la simplicité des modeéles sous-jacents. Intervient
ensuite, si nécessaire, I'approfondissement des meilleures solutions dans des approches de
prototypage ou de simulation 3D, avec a la clé un gain en temps et en nombre d’essais requis.

L’ensemble de cette démarche a été mise en place et validée dans le cadre du projet européen
DEMOBASE (figure 4) et suscite de nouvelles sollicitations de la part des industriels pour des
développements.

A 3P7S module structure B - .2.° Aluminium
proposed by I-FEVS for the Heat Sink

\ Vehicle battery pack Compression 1 \ 1 i
Pad : 4 $\ ¥ ¥ § & % +
{ o ~ i \ } - - -
S~ \ \7 1 i ¥ 1 1

e = Y RN e T Y S B 4 &
— ! T AT T Pl i E i
Pt otk £ fro pro b 4
. H T [+
Firewall VL ! / L

Aluminium
Heat Sink

Compression
Pad

Firewall

] Multiphysics cell #
~A 3P cluster models
= 2 5
Coolant circuit under the module. 3P cluster
Steel firewall with cooling Steel firewall no cooling
600 600
—Cell1l — Celll
(=) 500 —Cell2 (=) 500 — Cell2
& & R
=, 400 ——Cell3 =, 400 ——cell3
o @
3 300 —cCell4 3 300 k ——Cella
g g ;
2 e CellS H — Cell5
E " cell6 E 200 - cell6
F 100 © £ 100 e
——Cell7 ——Cell7
0 - ; : 0 - - - -
0 1 2 3 4 5 Cells 0 1 2 3 4 5 Cells
Time [h] Cello Time [h] cell9

Figure 4. Cas d’étude issu du projet européen DEMOBASE A) architecture du module de
batterie étudié B) Diagramme pour la simulation du module étudié C) simulation de la

propagation de 'emballement thermique suivant deux scénarios : avec ou sans systeme
de refroidissement

1Comme celle de 'INERIS (Institut national de I'environnement industriel et des risques
https://prestations.ineris.fr/fr/solutions-thematiques/moyens-essais-remarquables/plateformes-
essais/plateforme-moyens-essais-dedies

2Ces outils sont aujourd’hui commercialisés dans la librairie Electrical Storage du logiciel de
simulation systeme Simcenter Amesim édité par SISW (Siemens Industry Software).



https://www.plm.automation.siemens.com/global/fr/products/simcenter/simcenter-amesim.html
3https://www.demobase-project.eu/
4Test HWS (Heat Wait and Search) en ARC (Accelerating Rate Calorimeter)
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