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Resumen

Este estudio modela computacionalmente la insercion y el transporte de litio (Li*) en materiales anddicos para baterias de
iones de litio (LIBs), incluyendo grafito, 6xido de titanio-litio (LTO), silicio (Si) y 6xido de tantalio (Ta:Os). Simulando procesos
de carga a tasas de 1C y 4C, la investigacion busca evaluar y comparar su comportamiento electroquimico para guiar el disefio
eficiente de baterias. Los hallazgos clave indican que el Si ofrece la capacidad mayor, pero sufre de estrés interno y distribucién
heterogénea de Li* a 4C. El grafito proporciona estabilidad a 1C, pero tiene una cinética de difusion limitada. E1 LTO demuestra
un excelente rendimiento a 4C y una distribucion uniforme de Li* a pesar de su menor capacidad. El Ta.Os muestra una
utilizacion prometedora, pero requiere optimizacion. Este enfoque computacional es valioso para comprender el rendimiento de
los materiales sin costosas pruebas fisicas.

Palabras clave: Anodo, bateria de ion-litio, Modelado y simulacion, Sistema multifasico, insercién de iones.
Abstract

This study computationally models lithium (Li*) insertion and transport in anode materials for lithium-ion batteries
(LIBs), including graphite, lithium titanium oxide (LTO), silicon (Si), and tantalum oxide (Ta:0s). By simulating charging
processes at C-rates of 1 and 4, the research aims to evaluate and compare their electrochemical behavior to guide efficient
battery design. Key findings indicate that Si offers the highest capacity but suffers from internal stress and heterogeneous Li*
distribution at 4C. Graphite provides stability at 1C but has limited diffusion kinetics. LTO demonstrates excellent performance
at 4C with uniform Li* distribution despite its lower capacity. Ta.Os shows promising potential but requires optimization. This

computational approach is a valuable tool for understanding material performance without costly physical testing.

Keywords: Anode, lithium-ion battery, Modeling and simulation, Multiphase system, ion insertion.

1. Introduccion

La creciente demanda global de energia y la necesidad
imperante de fuentes de energia sostenibles han impulsado un
interés sin precedentes en sistemas de almacenamiento
energético eficientes y de larga duracion. En este contexto,
las LIBs han emergido como una tecnologia fundamental,
gracias a su densidad energética, eficiencia de carga/descarga
y prolongada vida 1util. Su versatilidad las posiciona como
componentes clave en una amplia gama de aplicaciones,
desde dispositivos electronicos portatiles hasta vehiculos
eléctricos y almacenamiento de energia a gran escala (Li et
al., 2018).

El rendimiento, la estabilidad y la seguridad a largo plazo
de las LIBs dependen criticamente de los materiales

*Autor para la correspondencia: balter.trujillo@tectijuana.edu.mx
Correo  electronico:

Historial del manuscrito: recibido el 19/07/2025, ultima version-revisada recibida el 27/10/2025, aceptado el 21/10/2025,
publicado el 25/03/2026.  DOI: https://doi.org/10.29057/icbi.v14iEspecial.15452.

balter.trujillo@tectijuana.edu.mx  (Balter  Trujillo-Navarrete),
m24210047@tectijuana.edu.mx (Samantha Nereyda Benitez-Suarez), jassiel@cicese.edu.mx (Jassiel Rolando Rodriguez-Barreras)

utilizados en sus electrodos, esencialmente en el anodo.
Tradicionalmente, el grafito ha sido el material anddico de
eleccion debido a su costo bajo, disponibilidad alta y una
capacidad tedrica de 372 mAh-g! (Reddy et al., 2013). Sin
embargo, a pesar de sus ventajas, el grafito presenta
significativas limitaciones en aplicaciones que requieren
densidades de potencia alta o tasas de carga rapidas, debido a
su limitada cinética de difusion de Li* y su potencial de
formacién de dendritas a corrientes altas. Estas restricciones
impulsan la buisqueda de materiales anddicos alternativos que
ofrezcan un rendimiento superior en condiciones de demanda
energética alta, como LTO, Si y Ta:0s, cada uno con
propiedades electroquimicas unicas (Reddy et al., 2013).

La caracterizacion experimental y evaluacion de
materiales anddicos nuevos son procesos costosos que
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consumen mucho tiempo y recursos, lo que ralentiza el
desarrollo de baterias de proxima generacion. Existe una
brecha significativa en la capacidad de predecir de manera
eficiente el comportamiento electroquimico de estos
materiales bajo diversas condiciones operativas sin recurrir a
ensayos fisicos extensos. El modelado computacional se
presenta como una herramienta poderosa y eficaz para
superar esta limitacion, permitiendo la prediccion del
comportamiento electroquimico y la optimizacién del disefio
de bateria de manera virtual. Este enfoque no solo reduce los
costos y el tiempo asociados con la experimentacion, sino que
también facilita la adquisicion de conocimiento de los
fenémenos de transporte e insercion idnica a nivel de material
anoddico y/o catddico (Vyroubal et al., 2014).

En el presente estudio, se tiene como objetivo principal
evaluar y comparar el comportamiento electroquimico de
cuatro materiales anddicos clave: grafito, LTO, Si y Ta:0s,
bajo 1C y 4C, utilizando un modelo computacional
tridimensional. Concretamente, se busca analizar el
transporte e insercion de iones de Li* en cada material
seleccionado, evaluar la distribucion de potenciales, la
utilizacidén relativa del material activo, e identificar las
ventajas y desventajas para guiar el disefio de LIBs.

2. Metodologia

La metodologia desarrollada se enfoca en el desarrollo y
aplicacion de un modelo computacional tridimensional para
simular el comportamiento electroquimico de diversos
materiales anddicos en LIBs. Este enfoque permiti6 evaluar
el transporte de iones, y la eficiencia de insercion de Li*; y el
rendimiento durante 1C y 4C bajo condiciones controladas,
utilizando un anodo de grafito como referencia.

2.1. Disenio del Modelo Computacional

El modelado se realizo utilizando un software multifisico
de simulacion robusto disefiado para resolver problemas
complejos de fisica acoplada. Se empled el mddulo 'Lithium-
Ion Battery', que proporciona interfaces fisicas predefinidas
para el analisis de reacciones quimicas, transporte de especies
diluidas y transporte en medios porosos (Comsol AB, 2023).
Esto permite una descripcion detallada de los fendmenos
multifisico que ocurren dentro de la LIBs.

La celda de la bateria se modelé como una pila multicapa
con simetria central para optimizar los costos
computacionales sin sacrificar la representatividad del
sistema. Las dimensiones especificas utilizadas para el
modelado, incluyendo el grosor del separador (L_sep = 30
um), el espesor del electrodo positivo (L_pos = 60 um), el
espesor del electrodo negativo (L neg = 60 um), y los
colectores de corriente (L_pos cc =10 pmy L neg cc =10
pum cada uno), basandose en una configuracion de celda tipo
bolsa tipica. La celda completa tenia un ancho (W _cell) de 10
cm y una altura (H_cell) de 20 cm, con pestaiias de 1 cm de
altura (H tab) y 5 cm de ancho (W tab), en la figura 1 se
puede visualizar la celda creada en comsol una vez
estableciendo los parametros geométricos anteriores. En el
Apéndice A, se muestra el listado completo de las
dimensiones utilizadas en el modelo de la bateria.

Pestanfa
Negativa

Electrodo
Positivo

Colector
positivo Electrodo

Negativo

Pestana
Positiva

Separador

Figura 1: Geometria del modelo de la bateria de celda tipo bolsa de iones
de Li* para ver las capas claramente.

2.2. Seleccion y Propiedades de los Materiales

Las propiedades fisicas y electroquimicas de todos los
componentes (p. ¢j., anodo, catodo, separador, colectores de
corriente y electrolito) se definieron basandose en una
revision exhaustiva de la literatura (Quintero et al., n.d.). En
la simulacién, se seleccionaron cuatro materiales anodicos:
grafito, LTO, Siy Ta:Os. Los cuales fueron elegidos por sus
diversas propiedades electroquimicas y su potencial para
superar las limitaciones del grafito convencional. Donde los
parametros claves como la capacidad maxima de
almacenamiento (csmax_neg), el radio de particula (rp_neg),
la densidad de corriente de intercambio de referencia
(iOref neg) y la conductividad electronica (sigmas_neg), se
ajustaron para cada material anodico.

En el caso del grafito, se utilizaron los valores reportados
por (Fu et al, 2017) quienes reportan las condiciones
experimentales y parametros electroquimicos tipicos de
grafito natural y MCMB. Los valores asignados al LTO
provienen del estudio de (Fu et al., 2017), el cual también
ofrece un analisis comparativo frente al grafito bajo
condiciones similares de operacion. Finalmente, las
propiedades para Si se extrajeron de (Luo etal., 2017) en
donde se evaltia el comportamiento de anodos basados en este
material con condiciones de operacion andlogas. La fraccion
de volumen del electrodo negativo (epss_neg) fue ajustada
para asegurar un balance de capacidad con el catodo fijo y
mantener la coherencia del modelo, siguiendo la ecuacion

(D):

(Csmaxpos) (LpoS) (epSSPOS)

(csmaxneg)(Lneg)

(1.25). 1)

En la Tabla 1, se presenta un resumen de las propiedades
fisicas y electroquimicas mas relevantes de los materiales
anodicos incluidos en el modelo.
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Tabla 1: Materiales para la bateria de iones de Li" tipo bolsa.

Parametro  Grafito LTO Silicio Taz0s

csmax_neg 31000 17500 90000 60000
mol/m? mol/m? mol/m? mol/m?

rp_neg le-6 m 2e-7m S5e-7m 2e-6 m

iOref neg 33A/m> 1.0 A/m?*> 0.5A/m? 0.5A/m?

sigmas ne 100 S/m 0.5S/m 10 S/m 1 S/m

g

epss_neg Ajustad  Ajustad  Ajustad  Ajustado
o0alLMO o0alLMO o0alLMO aLMO

2.3. Modelado Matematico y Ecuaciones Clave

El comportamiento de la LIBs tipo bolsa se describe
mediante un enfoque basado en las ecuaciones de transporte
acopladas con reacciones electroquimicas en medios porosos,
siguiendo el marco tedrico de la teoria de Newman. El
dominio incluye regiones porosas para los electrodos, un
separador, electrolitos y regiones solidas para los colectores.
A continuacidn, se enlistan las ecuaciones esenciales:

Transporte Ionico en el Electrolito: Se utilizd la
Ecuacion de Nernst-Planck sin conveccion (2), bajo el
supuesto de electroneutralidad, para describir el transporte de
iones de Li" en el electrolito:
dc,

at

1—t,
F

i,
=V (Dche - Fle) +

asj. (2)

Donde c, es la concentracion de Li* en el electrolito, D, es
el coeficiente de difusion, i, es la densidad de corriente, F es
la constante de Faraday, t + 0 es el nimero de transporte de
Li*, a, es la superficie especifica del material activo, y j es la
densidad de corriente de reaccion interfacial.

Densidad de Corriente en el Electrolito: Se determind
usando la ecuacion de la Ley de Ohm extendida (3):

, 2RT(1—t,)
i, = —k7 (V(Z)e - TJere). 3)
e

Donde K:f Tes la conductividad efectiva iénica, @, es el
potencial eléctrico del electrolito, T es la temperatura y R es
la constante de los gases ideales.

Reaccion de Insercion Reversible: La reaccion de
insercion reversible de Li" en el 4nodo, se implement6
utilizando la Ecuacion de Butler-Volmer (4) acoplada al
transporte de masa y carga:

=il () = o0 (-7 )} ®

Donde jj es la densidad de corriente de intercambio, a, y
a. son los coeficientes de transferencia de carga anddico y
catddico, respectivamente, T es la temperatura, R es la
constante de los gases ideales, y 17 es la sobretension.

Conservacion de Masa y Potenciales: Se resolvieron las
ecuaciones de conservacion para los potenciales en fase

solida y electrolitica, asi como la conservacion de masa de
Li* en el electrolito y en el sélido activo, utilizando un
modelo de particula esférica por volumen fraccional.

2.4. Protocolo de Simulacion

Las simulaciones se realizaron para dos tasas de carga
distintas: 1C y 4C, simulando un ciclo de carga parcial del
20% al 80% de estado de carga (SOC). El tiempo de
simulacion se establecio en 2520 s. En las simulaciones, se
extrajeron y analizaron variables clave, que permiten evaluar
el rendimiento de los materiales anddicos: voltaje vs. t;
utilizacion del anodo: concentracion de Li* en el sélido (cy),
potenciales eléctricos en el s6lido (@) y en el electrolito (@;),
y densidad de corriente en el electrolito (i;). Los resultados
se presentan en forma grafica, utilizando vistas de superficie,
linea o plano de corte segun la naturaleza de las variables de
interés.

3. Resultados y discusiéon

Los resultados de las simulaciones computacionales de los
cuatro materiales anddicos evaluados: grafito, LTO, Si y
Taz20s, bajo dos tasas de carga 1C y 4C proporcionaron una
vision del comportamiento electroquimico.

3.1. Comportamiento del Voltaje de la Celda

En la Figura 2, se muestra la curva de t vs. voltaje del
grafito, donde se denota un comportamiento de carga estable
y continuo, alcanzando un voltaje final ~4.22 V. El resultado
es consistente con lo reportado por He et al. (2024), quien
destaco su eficiencia Couldmbica inicial alta (90-93 %). Sin
embargo, la estructura en capas del grafito muestra
limitaciones significativas a 4C, lo cual se revela en una caida
abrupta de V durante los ciclos rapidos, como se visualiz6 en
el modelo para 4C (He 2024).

2227 T T z T T T ]
420 .
218 .
416 .
414 .
212} .
411 4
4.08 .
4.06 .

Volaje de la celda (V)

4.04f 4
s.02f 4

3.98F b
3.96 .

3.94k, L L I L L L =
) 100 200 300 400 500 600
Tiempeo (s)

Figura 2: Curva de voltaje del grafito.

3.2. Utilizacion del Material Activo

La Figura 3 y Figura 4 muestran los mapas
tridimensionales, donde se denota la utilizacion del material
anddico para 1C y 4C, asociandose a su capacidad de
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almacenamiento, respectivamente. Para 1C, Si y Ta20s
mostraron la utilizacion del material activo mayor, seguidos
por el grafito y LTO. La utilizaciéon del material anddico
implica una capacidad de almacenamiento mayor. Si mostrd
el mejor desempefio, viéndose reflejado en una eficiencia mas
alta, esto concuerda con su capacidad tedrica mejorada
(Figura 3b), (Wu et al, 2012). En contraste, Si mostré una
difusion limitada en 4C, evidenciado por cambios en su
utilizaciéon, ademas, LTO conservé wuna distribucion
uniforme, indicando la disposicion mejorada de material
anoddico en volumen (Figura 4b y 4c).

El grafito mostr6é un desempefio equilibrado y predecible,
sin alcanzar los niveles de Si, lo que confirma que su
rendimiento disminuye en condiciones de demanda alta, tal
como se espera de su estructura anisotropica reportada en la
literatura, como se muestra en la Figura 4a (He, 2024). Por su
parte, el TaOs present6 una utilizacion razonable, pero con
zonas localizadas de eficiencia baja, probablemente debido a
su conductividad electronica baja intrinseca (Chen et al.,
2023). Por otra parte, Ta:Os mostré6 una utilizacion
intermedia a 1C, con una eficiencia aceptable pero no
maxima, lo cual se espera considerando su limitada
conductividad electronica en estado puro (Figura 3d). Sin
embargo, incluso a 4C, mantuvo una distribuciéon mas
uniforme que la del silicio, lo cual evidencia su capacidad
para soportar tasas elevadas sin una caida abrupta en el
aprovechamiento del material. Esto puede atribuirse a la
estructura amorfa del Ta:0s, que permite la difusion del Lit
sin provocar una expansion volumétrica critica, a diferencia
del silicio (Figura 4d), (Nashed et al., 2013)

3.3. Distribucidn de la Concentracion de Li*

En la Figura 5, se muestra la difusion de Li* para cada uno
de los materiales anddicos evaluados. La difusion de Li* en
el grafito fue uniforme dentro del volumen del material
(Figura 5a). La homogeneidad sugiere un equilibrio entre la
capacidad y la estabilidad mecanica, y la insercion de Li* de
forma eficiente, sin generacion de gradientes, los cuales
inducen tensiones internas o dafios estructurales. Donde, el
recubrimiento potencial de Li* y la necesidad de estabilidad
estructural durante la carga rapida son aspectos criticos que
requieren mayor investigacion y desarrollo (Khan et al.,
2024), (Zhong et al., 2023). Ademas, la integracion de
materiales avanzados anddicos como el grafeno en sistemas
de baterias comerciales debe considerar la rentabilidad y la
escalabilidad para garantizar su adopcion generalizada
(Alathlawi and Hassan, 2024).

Por otra parte, Si mostr6 una marcada heterogeneidad en
la distribucion del Li*, con concentraciones bajas en el nucleo
y alta en la superficie externa, como se muestra en la Figura
5b. Este fenomeno, es comun en materiales de capacidad
especifica alta pero baja difusividad, lo cual ha sido asociado
bajo condiciones de carga rapida con un estrés mecéanico y la
degradacion estructural acelerada. Conjuntamente, la gran
superficie del Si nanoestructurado puede provocar un
aumento de reacciones secundarias, y la complejidad de la
fabricacion de estos materiales avanzados puede dificultar su
adopcion generalizada (Gonzalez et al. 2017), (Nam, Song,
and Chae, 2024). El modelado contintio basado en sistemas
multifisicos puede proporcionar informacién sobre la
distribucion de tensiones dentro del material activo, lo cual

es esencial para disefiar anodos que puedan soportar cambios
de volumen sin agrietarse (Kilchert et al., 2024). Una
estrategia consistiria en la optimizacion de la morfologia,
donde el modelado ayude a comprender la influencia de la
forma del 4nodo de Si en el rendimiento de la celda, que
permita optimizar el espacio poroso y el uso del material
activo (Kilchert et al., 2024).

Igualmente, LTO exhibié la distribucion de Li" mas
homogénea, incluso superior al grafito, confirmando una
estabilidad alta en la insercion/extraccion de Li* (Figura 5c),
posicionandolo como un material anddico confiable para
aplicaciones que requieren ciclo de vida util alta, y seguridad
operativa. En contraste, su capacidad energética fue menor en
comparacion con los otros materiales anddicos. Los estudios
de modelado, como los que utilizan la teoria del funcional de
la densidad (DFT), predicen que el dopaje puede alterar la
estructura electronica del LTO, reduciendo la brecha de
banda y mejorando la conductividad. Esto puede resultar en
mayores capacidades especificas y menores potenciales de
trabajo, como se observa en compuestos de LTO dopados con
Fert y Cr* (Lin et al., 2014). Ademas, calculos ab initio y
espectroscopia de pérdida de energia electronica han
demostrado que la compensacion de carga en el LTO ocurre
principalmente en los sitios de oxigeno, lo que ayuda a
mantener la estabilidad estructural incluso a bajos voltajes
(Wang et al., 2013). Si bien la nanoestructuracion y el dopaje
ofrecen vias prometedoras para mejorar la capacidad y la
estabilidad de los LTO, persisten desafios en términos de
escalabilidad 'y reproducibilidad, conjuntamente, la
complejidad de sintetizar materiales dopados y
nanoestructurados puede limitar su aplicacion préctica en la
produccién de baterias a gran escala (Priyono et al., 2018).
No obstante, los efectos sinérgicos de estas estrategias siguen
ofreciendo potencial para el avance de las tecnologias de
baterias de iones de Li* de potencia alta.

En cuanto al Ta:0s, sus gradientes de concentracion
fueron intermedios (Figura 5d), sugiriendo compatibilidad
con el electrolito, y una base prometedora para optimizacion.
El modelado computacional predice que las estructuras
desordenadas de sal de roca, como DRX-Li;Ta:Os, pueden
ofrecer una alta capacidad volumétrica y una rapida difusion
de Li", lo que las hace adecuadas para aplicaciones de
baterias de alto rendimiento (Obeid et al., 2023). Por ejemplo,
el uso de nanoldminas de Ta.Os, como capa electrolitica
autoportante en baterias de estado solido ha demostrado
reducir significativamente la resistencia interfacial, lo que
sugiere que podrian emplearse arquitecturas similares para
mejorar la conductividad y el rendimiento del Ta.Os (Xu et
al. 2011).

Especialmente, si se incorporan canales jerarquicos o
modificaciones superficiales (Chen et al., 2023). También, su
estabilidad térmica alta (~1800 °C) proporciona una ventaja
en términos de seguridad operativa, especialmente en
contextos como los vehiculos eléctricos donde las celdas
pueden estar sometidas a estrés térmico y ciclos intensos
(Zheng et al., 2024). Este comportamiento simulado sugiere
que el Ta:0s dopado podria posicionarse como una
alternativa viable frente a los anodos convencionales,
equilibrando estabilidad, difusion y seguridad.

En resumen, los resultados del modelado computacional
destacan las fortalezas y debilidades de cada material
anodico. El grafito es ideal para aplicaciones convencionales
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debido a su estabilidad a 1C, aunque su cinética limitada
restringe su uso en alta demanda energética. Si ofrece la
mayor capacidad especifica, pero su rendimiento se ve
limitado por la polarizacion interna y la heterogeneidad de la
distribucion de Li* a 4C. E1 LTO se destaca por su excelente
comportamiento a 4C y su utilizacién homogénea, siendo

ideal para aplicaciones que requieren potencia y durabilidad,
a pesar de su menor capacidad energética. Finalmente, el
Ta20s muestra un desempefio prometedor con una utilizacion
aceptable y estabilidad quimica, pero requiere optimizacion
en su morfologia y conductividad para competir con los
materiales establecidos.
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Figura 3: Utilizacion de material activo a 1C. En la escala de colores, el azul indica baja utilizacion y el rojo indica alta utilizacion. a) Utilizacion del grafito a 1C.
b) Utilizacion del silicio a 1C. ¢) Utilizacién del LTO a 1C. d) Utilizacion del Ta2O0s a 1C.
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Figura 4: Utilizacion de material activo a 4C del LTO. a) Utilizacion del grafito a 4C. b) Utilizacion del silicio a 4C. ¢) Utilizacion del LTO a 4C. d) Utilizacién
del Ta-0s a 4C.
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Figura 5: Distribucion de concentracion de sal a 1C. a) concentracion de sal en anodo de grafito a 1C. b) concentracion de sal en anodo de silicio a 1C. c)
concentracion de sal en anodo de LTO a 1C. d) concentracion de sal en anodo de Ta20s a 1C.

4. Conclusiones

El modelado computacional permitié identificar
contrastes significativos en el desempefio de los materiales
anodicos evaluados. Més alla de confirmar la mayor capacidad
del silicio o la estabilidad del grafito, los resultados evidencian
que la distribucion espacial del litio y la respuesta a diferentes
tasas de carga son factores determinantes para la vida ttil de la
celda, lo cual suele pasarse por alto en estudios unicamente
experimentales.

El desempenio superior del LTO a 4C, por ejemplo, sugiere
que la cinética de difusion puede ser mas relevante que la
capacidad especifica en aplicaciones de alta potencia. Por otro
lado, el comportamiento del Ta2Os abre una linea de
investigacion  atractiva para explorar modificaciones
estructurales y dopajes que mejoren su conductividad.
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Apéndice A. Propiedades geométricas y fisicas de la
bateria.

Nombre Valor Descripcion
L sep 30 um Grosor del separador
L pos 60 um Grosor del electropositivo
L neg 60 um Grosor del e.:lectrodo
negativo
Grosor del colector de
L pos cc 10 um . ..
corriente positivo
Grosor del colector de
L neg cc 10 um . .
corriente negativo
W _cell 10 cm Ancho de celda
H cell 20 cm Altura de la celda
H tab 1 cm Altura de la pestafia
W _tab 5cm Ancho de la pestafia
iOref pos 0.70 A/m? Densidad de corriente de
- intercambio de referencia
Radio de particula del
'P_po 2E- 6m electrodo
sigmas_pos 3.8 S/m Conductividad eléctrica
22860 Capacidad maxima de
csmax_pos mol/m? almacenamiento
opss Dos 05 Fraccion de volumen del
PSP ’ electrodo positivo
SOC start 0.2 Estado de carga inicial de la
= celda
SOC window 0.7 Ventana de estado de carga
C rate 1 Tasa de descarga
sim_time 2520's Tiempo de simulacion




