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Thema: Automatisiertes Fitten von Butler-Volmer kinetischen Parametern fir die Simulation von

elektrochemischen Festoxidzellen (SOCs)

Motivation

Elektrochemische Erzeugung von Energietragern und chemischen Ausgangsprodukten wie Wasser-
stoff und Ammoniak, sowie deren Rickwandlung in elektrische Energie sind Schlisselherausforde-
rungen auf dem Weg zur Dekarbonisierung der chemischen Industrie, dem Mobilitats- sowie Ener-
giesektors. Festoxidbrennstoff- und Elektrolysezellen haben hierbei gegentber herkémmlichen Zel-
lentechnologien thermodynamische und kinetische Vorteile, welche zu héheren Effizienzen fihren,
sind toleranter gegeniber Katalysatorvergiftung und kénnen reversibel betrieben werden (Strom >
Hz2 und H2 - Strom). Um die Gesamtleistung und den Wirkungsgrad von Zellsystemen zu verbes-
sern, werden mehrere Zellen in Reihe geschaltet, um einen sogenanten ,Stack® zu bilden. Bevor
solch ein teueres Gerat tatsachlich gebaut wird, werden einzelne Zellen in der Form von Knopfzellen
mittels electrochemischer Charakterisierungsmethoden umfassend untersucht (Impedanzspektro-
skopie, Polarisationsmessungen, Gasanalytik, Elektronenmikroskopie) und anhand der gewonnen
Daten Simulation auf dem Stack-Level durchgefuhrt. Somit kann die Performance des Stacks im
Einzelnen und bei der Einbindung in Anlagen eingeschatzt werden. Fir die Simulation der Kinetik
wird dabei haufig ein Butler-Volmer Ansatz (1) verwendet dessen kinetische Paremeter durch Aus-

wertung der Knopfzell-Messungen gewonnen werden kdnnen.
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Aufgabenbeschreibung

In dieser Arbeit soll ein Script entwickelt werden, wodurch die Butler-Volmer Parameter automatisch
durch den Vergleich von experimentellen und simulierten Daten ermittelt und optimiert werden kon-
nen. Hierfir sollen die bereitgestellten Ergebnisse von elektrochemischer Impedanzspektroskopie
(Nyquist- und Bode-Plot) und Polarisationsmessungen (i-V-Kurven) verwendet werden. Die Simula-
tionen werden mit der DETCHEM™-SOC software durchgefiihrt.

Methodik
Das Script soll auf mathematischen Optimierungsalgorithmen basieren, um die best méglichen But-

ler-Volmer kinetischen Parameter zu finden. Hierbei kdnnen verschiedene Optimierungsmethoden
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wie Monte-Carlo Minimierung, genetische Algorithmen oder Bayesianische Optimierung in Betracht
gezogen werden. Fir den Vergleich zwischen experimentellen und simulierten Spektren missen
geeignete Fehlermal3e defniert werden und die verschiedenen Arten an Spektren entsprechend ge-
wichtet werden. Desweiteren miussen die Anfangsparameter des Algorithmus angepasst werden.
Um sicherzustellen, dass das entwickelte Modell nicht Giberangepasst ist und seine Anwendbarkeit
auf neue Daten gewahrleistet ist, werden aus den gegebenen Datenséatzen einige Betriebedingun-
gen zur Valdierung vorenthalten.

Abbildung 1: Experimentelle (gepunktet) und simulierte (Linien) i-V Kurven, Bode-Plots und Nyquist-Plots.

Die Auswahl der Programmiersprache steht dem Masteranden offen, wobei Python aufgrund seiner
einfach nutzbaren Bibliotheken und der weit verbreiteten Anwendung in wissenschaftlichen Berei-
chen empfohlen wird.

Die Arbeit beinhaltet folgende Arbeitspakete:
e Einarbeitung in die Thematik, Literaturrecherche
o Entwicklung des Optimierungs Algorithmus’
o Logische Konzeption und Unterteilung des Alorithmus in verschiedene Module

o Definieren der Schnittstellen (Inputs, Outputs)

o Test von verschiedenen Optimierungs-Algorithmen
¢ Analyse und Interpretation der Ergebnisse

e Schriftliche Ausarbeitung und Prasentation der Ergebnisse

Erforderliche Vorkentnisse:

e Grundlagen im Programmieren
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