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Vorwort

Simulation und Hochleistungsrechnen sind die entscheidenden
Wettbewerbsfaktoren, wenn es um die Entwicklung und Re-
alisierung neuer Technologien und Produkte geht. Denn je
zuverldssiger man die Entwicklung antizipieren kann, umso
rechtzeitiger kdnnen Alternativen bedacht und Richtungsent-
scheidungen vorgenommen werden. Simulation kann aber
auch helfen, personelle und materielle Schaden zu vermeiden,
wenn man beispielsweise die heutigen Moglichkeiten der Wet-
tervorhersage in Betracht zieht. Neben der Medizintechnik und
den Lebenswissenschaften erwartet die Fachwelt deshalb von
der Simulation und dem Hochleistungsrechnen fiir die ndchste
Dekade das gréte Zukunftspotential und den groften Einfluss
auf die Gesellschaft.

Férderung und Starkung der Forschung im Bereich der nume-
rischen und stochastischen Simulation werden an der Tech-
nischen Universitat Clausthal als eine essentielle Vorraussetzung
fir den Fortschritt in den technischen Disziplinen und als eine
strategische Aufgabe der Hochschule gesehen. Besonders in der
Breite der Simulationsanwendungen sowie der Qualitat und der
Quantitat der auf diesem Gebiet durchgefiihrten Arbeiten liegt
eine der grolen Stdrken der Technischen Universitat Clausthal.
Mit der Konzentration dieser Forschungsaktivitdten in einem in-
terdisziplindren Simulationswissenschaftlichen Zentrum und der
Einrichtung fakultatsuibergreifender Studiengdnge wie ,,Opera-
tions Research” und ,,Computational Science and Engineering”
m&chte die Technische Universitat Clausthal ihre besondere Kom-
petenz auf diesem Gebiet noch deutlicher zum Ausdruck bringen
und in Niedersachsen einen Schwerpunkt setzen.

Der Wettbewerbsvorteil durch Simulation wird auch von Sei-
ten der Industrie in zunehmendem Mal erkannt. In der Au-
tomobilforschung z. B. werden reale Crash-Tests durch Crash-
Simulation unterstiitzt, wodurch nicht nur der Zeitaufwand
sondern auch die Kosten der Versuchsdurchfiihrung auf einen
Bruchteil der urspriinglichen Kosten gesenkt werden kdnnen.
Um die Interaktionen von Produktionsaggregaten aufeinander
abzustimmen und um Durchlaufzeiten zu reduzieren, planen
viele Firmen ihre Produktionssysteme komplett im Rechner.
Auch wenn diese Anwendungen erst durch den Fortschritt in
der Informationstechnik ermdéglicht wurden, wird der Stand
der Forschung durch die standig wachsenden Anforderungen



der Praxis auch schnell wieder relativiert. Um die Forschung zu
fokussieren und um den Informationsaustausch zwischen den
Simulationsexperten und der Industrie zu verbessern, sind des-
wegen neue wissenschaftliche Gesellschaften wie der Arbeits-
kreis far Simulation in der Gesellschaft fiir Informatik (ASIM)
oder die Federation of European Simulation Societies (EURO-
SIM) gegriindet worden. Dariiber hinaus haben sich am Markt
kleine und mittlere Betriebe etabliert, die fir Spezialanwen-
dungen dezidierte Simulatoren entwickeln. Um deren sachge-
rechte Anwendung sicherzustellen, haben die einschldagigen
Berufsverbdnde, wie z.B. der Verein der Deutschen Ingenieure,
bereits damit begonnen, fur die Durchfihrung von Simulati-
onsprojekten verbindliche Richtlinien zu entwickeln. Trotzdem
gibt es viele Firmen, die sich mit der Einfihrung von Simulation
schwer tun, weil sie die Komplexitdat der Verfahren nicht be-
herrschen oder ihre Mitarbeiter nicht ausreichend qualifiziert
sind. Nach Einschatzung der Fachleute setzen deswegen vor
allem kleine und mittelstandische Unternehmen noch keine Si-
mulation ein. Umso mehr sind die Hochschulen aufgefordert,
entsprechende Qualifizierungsprogramme zu entwickeln. Ge-
rade hier mochte das Simulationswissenschaftliche Zentrum
auch Partner der Industrie sein.

Trotz der enormen Bandbreite simulationstechnischer Anwen-
dungen kdnnen eine Vielzahl verwandter Aufgabenstellungen
und Synergien ausgemacht werden. Die an der Technischen
Universitat Clausthal vorhandene Fachkompetenz in ganz we-
sentlichen Bereichen anwendungsorientierter Forschung pra-
destinieren diese Hochschule fiir eine konzertierte Aktion auf
dem Gebiet der Modellierung und Simulation, wobei der Fokus
auf die Bereiche

* Materialien
* Prozesse, Anlagen und Logistik
* Energie und Umwelt

und die Querschnittsthemen

* Hochleistungsrechnen
* Visualisierung, Datenanalyse und Software Engineering

gelegt werden soll.



Der vorliegende Bericht 2005-2006 dokumentiert die ver-
schiedenen Forschungsaktivitaten der Mitglieder des Simulati-
onswissenschaftlichen Zentrums in diesen Bereichen. In allen
Berichten kommt zum Ausdruck, dass zur Bewadltigung der
komplexen Aufgabenstellungen aus Technik und Wirtschaft
ganz unterschiedliche Methoden und Verfahren herangezogen
werden mussen. Das Zusammenspiel hybrider Simulations-
und Optimierungsverfahren im Hinblick auf Genauigkeit und
Rechengeschwindigkeit und die damit verbundenen Aspekte
ihrer technologischen Umsetzung wurden deshalb bereits als
gemeinsame Forschungsschwerpunkte erkannt. Als weitere
transdisziplindre Forschungsaufgaben werden z. B. die Raum-
ausfullung von Betonmischungen, die Fluidapproximation von
Produktionsnetzwerken und das Energiemanagement gesehen.

Dariiber hinaus soll das Simulationswissenschaftliche Zentrum
als zentraler Angelpunkt fiir regionale und iberregionale Un-
ternehmen agieren und die Kompetenzen der TU Clausthal im
Bereich der Simulation mit den Entwicklungsaufgaben der In-
dustrie verkntpfen.

Prof. Dr. Thomas Hanschke
Vorstand und Sprecher des
Simulationswissenschaftlichen Zentrums
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Historisch wird der Entwicklungsstand einer Zivilisation tber
die Materialien definiert, durch welche er ermdglicht wird.
Die Materialwissenschaft und die Werkstoffforschung stellen
sich in vielen technischen Bereichen als die treibende Kraft fur
neue, bahnbrechende Entwicklungen dar. Innovative Produkte
erfordern in vielen Fallen Materialien mit grundlegend neuen
oder optimierten Eigenschaften. Dies bedingt ein detailliertes
Verstandnis der Ursachen von Materialeigenschaften und der
Prozesse, die bei Herstellung und Nutzung in dem Material ab-
laufen. Die praktische Umsetzung erfordert anschlieBend die
Entwicklung und Umsetzung von werkstoffgerechten Prozes-
sen und Fertigungstechnologien, um das Leistungspotential
neuer Werkstoffsysteme in neuartigen Strukturen voll aus-
schopfen zu kénnen.

Die komplexen Zusammenhange beanspruchen einen immen-
sen experimentellen Aufwand zur Losungsfindung, der haufig
nicht in einem gewiinschten Zeitraum erbracht werden kann.
Eine weitere Steigerung der Innovationsgeschwindigkeit erfor-
dert daher den durchgangigen Einsatz von computerbasierten
Simulationen in der Kette von der Grundlagenforschung bis zur
Herstellung. Die Herausforderungen decken alle GroRenskalen
ab, von der Mikro- tGber die Meso- bis zur Makroebene.

Der folgende kleine Ausschnitt an Aktivitaten soll schlaglicht-
artig die umfassende Betrachtung der Zusammenhdnge zwi-
schen Werkstoff, Prozess und Anwendung demonstrieren und
auch deutlich machen, dass Modellierung und Experiment un-
trennbar gekoppelt sein miissen, um zu neuen Erkenntnissen
zu gelangen und so zur Leistungssteigerung in technischen
Systemen beizutragen.

* First Principles-Simulationen erlauben, wie ein hochstauflo-
sendes Mikroskop, Einblicke bis hinunter zu subatomaren
Abstanden. Da sie keine experimentellen Parameter benéti-
gen, eignen sich diese quantentheoretischen Simulationen
besonders fur die Untersuchung experimentell schwer zu-
ganglicher und sogar hypothetischer Materialien.

* Durch molekulardynamische Betrachtungen/Analysen kon-
nen Zusammenhdnge zwischen energetischen Wechselwir-
kungen und daraus abgeleiteten KenngrolRen von Mikro-
systemen abgebildet werden.

* Die Modellierung der Gefligeausbildung bei extremen
Umformprozessen zur Schaffung von Mikro-/Nanostruktu-

1.1 Ab-Initio Simulationen zur Stickstofffixierung des Enzyms Nitrogenase



ren ermoglicht eine Vorhersage von Eigenschaftsbildern in
Abhdngigkeit von der Gefligestruktur, z. B. bei Umformpro-
zessen, und damit eine vorausschauende Mdoglichkeit zur
Ausschopfung des Werkstoffpotentials.

* Die Modellierung von Bauteilen und Systemen mit Werk-
stoffsystemen wird benutzt zur Gestaltung gewichts-/leis-
tungsoptimierter Strukturen sowie zur Analyse der Ferti-
gungsprozesse unter wirtschaftlichen und Okologischen
Randbedingungen.

e Simulation und Modellierung erlauben es, das Werkstoff-
verhalten unter schwierigen Beanspruchungskollektiven
und die Kopplung mit dem Aufbau derartiger Strukturen
aus anisotropen Werkstoffsystemen vorauszusagen.

Die Materialforschung ist als eines der zentralen Themen im
Leitbild der TU Clausthal verankert. Die Clausthaler Aktivi-
taten zeichnen sich aus durch eine breite Basis in allen Mate-
rialklassen: Glaser, Keramiken, Metalle und Kunststoffe. Eine
Clausthaler Eigenheit ist, dass Physiker, Chemiker und Materi-
alwissenschaftler in einer gemeinsamen Fakultat zusammen-
gefasst sind. Die interdisziplindre Zusammenarbeit zwischen
Naturwissenschaftlern und Ingenieuren ist hier bereits gelebte
Praxis. Dies spiegelt sich in den im Folgenden dokumentierten
Simulationsaktivitaten wider.

1.1 Ab-Initio Simulationen zur Stickstoff-
fixierung des Enzyms Nitrogenase

Nitrogenase ist ein Enzym, das biologische Organismen mit
Stickstoff versorgt. Dieser ist mit 11 % in der Trockenmasse or-
ganischer Materie vertreten. Die wesentliche natirliche Quelle
von Stickstoff ist unsere Atmosphare, die zu 78% aus Stickstoff
in molekularer Form besteht. Um ihn verwertbar zu machen,
muss Nitrogenase die Dreifachbindung des Stickstoffmolekiils,
eine der starksten in der Natur vorkommenden chemischen
Bindungen, brechen. Dies geschieht in einer Reaktion

N, + 6H* + 6e -> 2NH3,

bei welcher der Stickstoff mit Protonen und Elektronen re-
agiert und zwei Ammoniakmolekiile bildet. Das aktive Zen-

1.1 Ab-Initio Simulationen zur Stickstofffixierung des Enzyms Nitrogenase

Peter E. Bléchl;
Institut flir Theoretische Physik
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trum des Enzyms ist ein Molybdan-Eisen-Schwefelcluster, der
sogenannte FeMo-Kofaktor, der als komplexester bioanorga-
nischer Katalysator bezeichnet wird. Das Ziel unserer Forschung
ist die Aufklarung der Funktion von Nitrogenase auf der Basis
von parameterfreien und hochgenauen quantenmechanischen
Simulationen.

Die bisher aufgedeckten Prinzipien liefern nun eine Richtschnur
fur die Suche nach chemischen Analoga dieses Enzyms, welche
potentiell von direktem Interesse fiir die chemische Industrie
sind. Wéhrend das ausgekligelte Haber-Bosch-Verfahren die
grofRindustrielle Herstellung von Diinger — im Wesentlichen
eine kiinstliche Stickstoffquelle — dominiert, erwartet man sich
von Nitrogenase-ahnlichen Prozessen einfachere chemische
Anlagen, die dann zum Beispiel auch in Dritte-Welt-Landern
einsetzbar sind.

Die Aufklarung dieses komplexen katalytischen Systems liefert
dartiber hinaus wertvolle Erfahrungen mit mehrzentrigen Ka-
talysatoren, die derzeit noch recht wenig untersucht sind. Die
Biologie kdonnte sich hierbei als ein nitzlicher Lehrmeister er-
weisen.

Stand der Forschung

Auf der Basis umfangreicher Computersimulationen ist es uns
gelungen, den in Abbildung 1 abgebildeten Reaktionsmecha-
nismus am aktiven Zentrum des Enzyms im Detail auszuar-
beiten. Damit ist ein Durchbruch in einem Forschungsgebiet
gelungen, in dem seit der Aufklarung der Kristallstruktur des
Proteins vor Uber 10 Jahren intensiv auf dieses Ziel hingearbei-
tet wurde.

Der Kofaktor bindet das sehr unreaktive Stickstoffmolekdl, in-
dem eine Schwefelbriicke des Clusters aufbricht und damit eine
reaktive Bindungsstelle an einem Eisenatom fir das Stickstoff-
molekiil bereitgestellt wird (3 in Abbildung 1). Das Offnen des
Clusterkafigs war eines der wesentlichen neuen und Uberra-
schenden Resultate dieser Arbeit. Durch den Ubergang in einen
verbriickenden Bindungsmodus (4 in Abbildung 1) wird das
Stickstoffmolekiil aktiviert und damit fiir die erste Protonierung,
den zeitkritischen Schritt der Vakuumreaktion, vorbereitet. Da-
bei spielt der erst kiirzlich von Prof. Einsle (jetzt Universitat Got-
tingen) und Mitarbeitern bestimmte zentrale Stickstoffligand
eine wesentliche Rolle, indem er selbst eine Bindung zu dem

1.1 Ab-Initio Simulationen zur Stickstofffixierung des Enzyms Nitrogenase



entsprechenden Eisenatom aufgibt. Relativ komplexe Umlage-
rungen erleichtern die schrittweise Reduktion, Protonierung
und Abspaltung des ersten Ammoniakmolekdls.

Ein besonders hervorzuhebender Effekt ist bei der Abspaltung
des zweiten Ammoniakmolekiils zu beobachten (12 und 1 in
Abbildung 1): Laut Pauling wirkt ein Katalysator, indem er den
energetisch unguinstigsten Zustand stabilisiert. Dies hat jedoch

Abbildung 1: Reaktionsmechanismus der Stickstofffixierung der
Nitrogenase

zur Folge, dass sich auch die Reaktionsprodukte, in diesem Fall
Ammoniak, nicht leicht vom Katalysator ablésen und letzteren
sozusagen vergiften. Im Fall von Nitrogenase wird die Ablo-
sung durch das SchlielRen der Schwefelbriicke unterstitzt, was
das Ammoniakmolekil von seinem Bindungpartner, einem Ei-
senatom, verdrangt.

Forschungsaufgaben

Als néchstes soll das Wechselspiel des FeMo-Kofaktors mit
dem sogenannten P-Cluster im Protein untersucht werden.
Vom P-Cluster nimmt man an, dass er dem FeMo-Kofaktor die
Elektronen und damit die fiir den katalytischen Prozess not-
wendige Energie liefert. Experimentell wurden starke intra-
molekulare Umwandlungen unter Reduktion des P-Clusters
beobachtet. Denkbar ist es, dass diese eine Rolle bei der Steu-
erung des Protonen- und Elektronentransports zum aktiven

1.1 Ab-Initio Simulationen zur Stickstofffixierung des Enzyms Nitrogenase
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Zentrum spielen. Deshalb untersuchen wir die strukturellen
Umwandlungen des P-Clusters bei Aufnahme und Abgabe
von Elektronen und Protonen. Eine besondere Herausforde-
rung ist die Einbindung der Cluster in den Proteinverbund.
Dazu werden Multiskalenansdtze implementiert, bei denen
die Cluster durch hochgenaue Ab-Initio Methoden, die Protein-
umgebung aber mit einfacheren interatomaren Kraftfeldern
beschrieben werden.

Abbildung 2: P-Cluster im Proteinverbund von Nitrogenase

Spater soll auch die elektrochemische Wechselwirkung der
beiden Cluster im Protein untersucht werden. Wir erwarten
dadurch genauere Aussagen, wann der Mechanismus der
Stickstofffixierung am FeMo-Kofaktor angetrieben wird. Da
viele biochemische Mechanismen durch langreichweitigen
Elektronentransport angetrieben werden, erhoffen wir, dass
uns diese Entwicklungen die Grundlage fir die Untersuchung
weiterer biochemischer Mechanismen liefern.

1.1 Ab-Initio Simulationen zur Stickstofffixierung des Enzyms Nitrogenase



Beteiligte Partner

Bei diesen Arbeiten besteht eine Zusammenarbeit mit Dr. Jo-
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1.2 Molekulares Design von Oxid-Halbleiter
Grenzflachen und deren Wachstumsprozesse
auf der Basis von Ab-Initio Simulationen

Die fortschreitende Miniaturisierung von Halbleiterbauele-
menten stot zunehmend an fundamentale Grenzen. Die
auftretenden Probleme kdnnen nur durch Integration neuer
Materialien in die bestehende Technologie gel6st werden. Der
wesentlichste Baustein eines Halbleiterchips ist der Transistor,
dessen Funktion der eines elektrischen Schalters entspricht.
Heute werden hauptsdchlich sogenannte Metall-Oxid-Halblei-
ter Feldeffekt Transistoren (MOSFET) eingesetzt. Die Anzahl der
Ladungstrager wird darin Gber einen Kondensator kontrolliert.
Dessen Isolierschicht hat nur noch eine Dicke von knapp Uber
einem Nanometer, also von nur wenigen Atomlagen. Bei die-

1.2 Molekulares Design von Oxid-Halbleiter Grenzflachen und deren Wachstumsprozesse auf der Basis von Ab-Initio Simulationen
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ser kleinen Dicke kdnnen die Ladungstrager durch die Isolier-
schicht aufgrund eines Quanteneffekts hindurchtunneln, was
zu erhohtem Stromverbrauch und unklaren Schaltvorgdngen
fuhrt.

Zur weiteren Miniaturisierung missen neue Materialien fir
die Isolierschicht gefunden werden, sogenannte high-K Oxide.
In einigen Jahren missen diese epitaktisch, also mit atomarer
Kontrolle, auf den Halbleiter aufgebracht werden. Erst 1998
wurde in einem bahnbrechenden Experiment am Oak-Ridge
National Lab demonstriert, dass ein solches Wachstum tber-
haupt moglich ist.

Mit Ab-Initio Simulationen untersuchen wir, welche Grenzflachen
erzeugt werden kdnnen, welche Zwischenschritte es gibt und
wie die Eigenschaften der entstehenden Grenzflichen beein-
flusst werden konnen. Dadurch geben wir den Experimenta-
toren, welche diese Grenzflichen mit Molekularstrahlepitaxie
(MBE) herstellen, Hinweise auf die ablaufenden Prozesse, auf
die Interpretation gemessener Beugungsmuster und darauf,
welche Materialkombinationen Aussicht auf Erfolg verspre-
chen.

Stand der Forschung

In diesem Projekt haben wir zundchst untersucht, wie sich die
relevanten Klassen von Metallatomen auf der Siliziumoberflache
verhalten. Dabei wurde Sr als zweiwertiges Metall, La als drei-
wertiges und Zr und Hf als vierwertiges Ubergangsmetall
untersucht. Es zeigte sich, dass die vierwertigen Ubergangs-
metalle zur Silizidbildung neigen und deshalb nicht fur das
epitaktische Wachstum auf Si geeignet sind. Fir die zwei- und
dreiwertigen Metalle bilden sich komplizierte Uberstrukturen
auf der Oberflache aus, deren Verstandnis fir die Steuerung
der Wachstumsprozesse wichtig sind.

Das Wachstum von SrTiO3 wurde im Detail untersucht. Daraus
ergab sich ein vollstandig neues Verstandnis der Grenzflachen-
struktur. Dartiber hinaus konnte gezeigt werden, dass die elek-
trischen Eigenschaften durch Prozessparameter wie den Sauer-
stoffpartialdruck gezielt verandert werden konnen.

Abbildung 1: Grenzfléiche zwischen Silizium und dem high-K Oxid
SrTio3.
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Forschungsaufgaben

Im Laufe der Studien hat sich gezeigt, dass die Ladungstrager-
beweglichkeit stark durch das high-K Oxid herabgesetzt wird.
Deshalb versucht man jetzt, das Halbleitermaterial zu ersetzen.
Um diese Materialien in die bestehende Siliziumtechnologie zu
integrieren, miissen nun Halbleiter epitaktisch auf Bufferoxiden
aufgebracht werden, welche die Fehlpassung der Gitterstruk-
turen der unterschiedlichen Halbleitermaterialien ausgleichen.
Das Wachstum von Halbleitern auf Oxiden ist nicht ohne wei-
teres moglich, weil das Halbleitermaterial auf der Oberflache
zusammenklumpt. Deshalb ist es notwendig, sogenannte Sur-
factants zu verwenden, welche bewirken, dass der Halbleiter die
Oberfldche vollstandig benetzt. Die in der Halbleiterindustrie
gangigen Surfactants weisen aber selbst Benetzungsprobleme
auf. Aufgrund unserer Erfahrungen untersuchen wir daher das
Wachstum mit Sr als Surfactant.

Zukunftige Herausforderungen zielen auf die Beschreibung
von Oxiden wie CeO ab, die sich wegen quantenmechanischer
Vielteilcheneffekte der Elektronen nicht problemlos mit der be-
stehenden Methodik beschreiben lassen.

Parallel zu den genannten Forschungszielen werden Multiska-
lenansatze entwickelt, welche es erlauben sollen, die Chemie in
ungeordneten Oxiden der Simulation zuganglich zu machen.

Beteiligte Partner

Diese Arbeiten werden im Rahmen eines Europaischen Consor-

tiums ET4US durchgefiihrt. Mitglieder des Konsortiums sind

e National Center for Scientific Research ,,Demokritos“, Athen,
Greece

* IBM Zurich Research Laboratory, Ruschlikon, Switzerland

* IMEC (Inter-University Microelectronic Center), Leuven, Belgium

* DCA Instruments Oy, Turku, Finland

* EPFL (Ecole Polytechnique Federale de Lausanne), Lausanne,
Switzerland

e MDM-INFM (Materials and Devices for Microelectronics —
Italian Institute for the Physics of Matter), Agrate Brianza, Italy

* Philips Innovative Technology Solutions, NV, Haverlee, Bel-
gium

e Clausthal University of Technology, Clausthal Zellerfeld,
Germany

o Sessees

| 1.28eV _Hsr—bulk3
o
2
3

0.72eV

SHO substrate

Abbildung 2: Energiebilanz der
Sr Adsorption auf SrHfO3
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1.3 Das Programmpaket ,,CP-PAW“ fiir Ab-
Initio Molekulardynamik

Das Ziel von Ab-Initio Simulationen ist es, die Eigenschaften
von Molekiilen und Materialien und die entsprechenden Pro-
zesse ausschlieBlich auf der Basis grundlegender Naturgesetze
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zu beschreiben. Trotz dieser Herausforderung liefern sie quan-
titative Aussagen mit weitgehend bekannten Fehlergrenzen.
Die einzigen Parameter, auf welche sich Ab-Initio Simulationen
stitzen, sind die Ladung und Masse der Atomkerne und Elek-
tronen. Durch die Unabhdngigkeit von empirischen Parame-
tern liefern uns Ab-Initio Simulationen Erkenntnisse Gber expe-
rimentell nicht oder nur schwer zugéngliche Prozesse. Ab-Initio
Simulationen entsprechen sozusagen einem Mikroskop mit ul-
tra-hoher Auflésung. Auf solch kleinen Langenskalen versagt
unsere klassische Beschreibung der Physik, so dass wir auf die
grundlegendere, aber auch deutlich komplexere Quantenme-
chanik zuriickgreifen mussen.

Stand der Forschung
Am Institut fir Theoretische Physik der TU Clausthal befindet

sich das Entwicklungszentrum des umfangreichen , CP-PAW*
Programmpakets fir Ab-Initio Simulationen.
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Abbildung 1:,,CP-PAW* Programmpaket
http://orion.pt.tu-clausthal.de/paw/

Das Programmpaket ,, CP-PAW*“ ist eines der fortgeschrittens-

ten Elektronenstrukturprogramme. Es basiert auf der Dichte-
funktionaltheorie [1], [2], fir deren Entwicklung Walter Kohn
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1998 mit dem Nobelpreis fiir Chemie ausgezeichnet wurde
[3]. Diese quantenmechanische Theorie erlaubt eine quantita-
tive Beschreibung der Elektronenstruktur und der chemischen
Bindung. Des Weiteren verwendet das ,,CP-PAW* die Ab-Ini-
tio Molekulardynamikmethode [4], welche 1985 von Roberto
Car und Michele Parrinello entwickelt wurde und die Mdg-
lichkeiten der Ab-Initio Simulationen revolutionierte. Dadurch
kann nicht nur die Elektronenstruktur fiir eine statische An-
ordnung von Atomen bestimmt, sondern auch die Dynamik
der Atome direkt vorhergesagt werden. Den dritten Pfeiler
bildet die Methode der Projektor augmentierten Wellen [5],
welche zu Beginn der 90er Jahre vom Autor entwickelt wur-
de. Sie erlaubt, die quantenmechanischen Wellenfunktionen
ohne Formeinschrankungen, d. h. all-electron, effizient zu si-
mulieren. Da Ab-Initio Simulationen vornehmlich von Hoch-
und Hochstleistungsrechenzentren durchgefiihrt werden, ist
»CP-PAW* gut an Parallelrechner angepasst. Das , CP-PAW*
Programm wird an akademische und industrielle Forschungs-
einrichtungen lizensiert und standig erweitert. Es eignet sich
sowohl fir isolierte Molektile [6], den klassischen Anwen-
dungsbereich der Quantenchemie, als auch fir Festkorper,
dem Hauptinteresse von Materialforschung und Festkorper-
physik, sowie, mit der Superzellenmethode, fiir Punktdefekte,
Grenz- und Oberflachen.

Forschungsaufgaben

Gegenwartig konzentrieren sich die Entwicklungen auf der ei-
nen Seite auf Hybridmethoden fiir Multiskalensimulationen.
Es werden Erfahrungen mit der Integration unterschiedlicher
Simulationsmethoden in die Ab-Initio Simulation gesammelt.
Darunter fallen klassische Kraftfelder im Rahmen der QM-MM
Methode und die Kontinuumsmethode COSMO fiir die Be-
schreibung von Losungsmitteleffekten. Auch wird an neuen Al-
gorithmen fir die Beschreibung bisher vernachlassigter Effekte
geforscht.

Auf der anderen Seite werden neue Methoden fiir die effiziente Si-
mulation von Materialien mit starken Elektronenkorrelationen ent-
wickelt sowie bestehende implementiert und evaluiert. Dadurch
sollen die Simulationen fiir eine breitere Klasse von Materialien
zuganglich gemacht werden, sowie die Genauigkeit der Methode
auch fur konventionelle Materialien weiter gesteigert werden.
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1.4 Modellierung hochgradiger plastischer
Umformung

Hochgradige plastische Umformung hat sich in den vergan-  Juri Estrin;
genen Jahren als eine hervorragende Methode etabliert, feinkdr-  Institut fiir Werkstoffkunde und
nige Werkstoffe mit verbesserten mechanischen Eigenschaften  Werkstofftechnik
herzustellen. Durch eine in das Werkstiick eingebrachte starke

Verformung durch einen Prozel} wie ECAP (Equal Channel An-

gular Pressing) erfahrt ein polykristalliner metallischer Werkstoff

eine extreme Kornfeinung auf Werte bis zu etwa 100-200 nm.

Derartige Werkstoffe haben das Potential, auf vielfaltige Weise

industriell angewendet zu werden. Typische Marktsegmente

fur hochgradig plastisch verformte Werkstoffe sind in jedem

Produktsektor zu finden, in dem exzellente mechanische Eigen-

schaften, insbesondere (spezifische) Festigkeit eine wichtige

Rolle spielen. Aber auch andere Aspekte wie Hochtemperatur-

superplastizitat oder ein durch geeignete thermomechanische

Routen einstellbares Verhaltnis von Festigkeit und Duktilitat

kdnnen eine bedeutende Rolle spielen.

Anwendungen sind dabei unter anderem im Bereich der Her-
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stellung von Blechen fir superplastische Umformung, hoch-
festen Implantaten fur die Medizintechnik oder auch in der
Produktion von Sputtertargets (wo es durch die Feinkdrnigkeit
zu keinen Abschattungseffekten und somit zu einem gleichma-
Rigen Abtrag kommt) zu finden. Ebenfalls sind fiir derartige
Werkstoffe zahlreiche Anwendungsmaglichkeiten in der Auto-
mobil-, Luft- und Raumfahrtindustrie vorhanden.

Ein typischer Produktionsprozess zur Herstellung von ultrafein-
kornigen Werkstoffen ist das ECAP-Verfahren, bei dem ein poly-
kristallines Werkstiick wiederholt durch einen winkligen Kanal
gepresst wird. Dabei erfahrt das Werkstlick eine Scherverfor-
mung, die durch die Wiederholbarkeit des Prozesses akkumu-
liert werden kann. Diese eingebrachte Dehnung fiihrt zu einer
Kornfeinung des Werkstticks.

Stand der Forschung

Die meisten Forschungsprojekte im Bereich hochgradiger plas-
tischer Umformung beschaftigen sich experimentell mit den
Madoglichkeiten, die dieses Verfahren zur Verbesserung von
Werkstoffen/Werkstoffeigenschaften bietet. Erst seit kurzem
gibt es auch komplexere Simulationen, die sich mit dem Pro-
zess, mit den Anderungen der Mikrostruktur sowie der damit
verbundenen Evolution der mechanischen Eigenschaften und
der Variation der Textur beschaftigen.

Eine wichtige Rolle fiir das Verstéandnis der bei diesem Prozess
stattfindenden Vorgange spielen die Bildung und Evolution von
Versetzungszellen hin zu einer neuen Kornstruktur. Mit zuneh-
mender eingebrachter Dehnung wachst die Missorientierung
zwischen benachbarten Versetzungszellen. Am Institut fir
Werkstoffkunde und Werkstofftechnik wurden neue Modelle
entwickelt, welche auf der Evolution der Versetzungsstrukturim
Werkstoff beruhen und das Verfestigungsverhalten bei grofen
plastischen Dehnungen, wie sie im ECAP-Prozess vorkommen,
beschreiben. Diese, inzwischen allgemein anerkannten, Mo-
delle erlauben neben der Vorhersage der Evolution von Mikro-
struktur und mechanischen Eigenschaften ebenfalls eine gute
Beschreibung der Texturentwicklung in diesen Werkstoffen. Sie
eroffnen somit die Moglichkeit, die Prozesse mit hochgradiger
plastischer Umformung zu beschreiben. Werden diese Modelle
in Finite-Elemente-Programme wie zum Beispiel ABAQUS im-
plementiert, so kann auf diese Weise eine geeignete Prozel-

1.4 Modellierung hochgradiger plastischer Umformung



simulation durchgefiihrt werden. Dadurch kann der Einfluss
der Matrizengeometrie auf die Homogenitéat der Verformung
und somit der resultierenden Mikrostruktur untersucht wer-
den, um derartige Prozesse in Bezug auf die einzustellenden
Eigenschaften zu optimieren. Ein besonderes Merkmal der am
Institut laufenden Simulationsaktivitdten ist eine starke experi-
mentelle Basis, auf der die Modellentwicklung und -verifikation
basieren.

Forschungsaufgaben

Ein priméres Ziel ist die Weiterentwicklung bestehender Mo-
delle zur Beschreibung der hochgradigen plastischen Umfor-
mung in Bezug auf eine vollstandige Beschreibung der auf der
mesoskopischen GroRenskala stattfindenden Vorgange. Neben
der Entwicklung dieser Modelle sowie deren Implementation
in Finite-Elemente-Programme soll auch deren experimentelle
Uberpriifung Gegenstand der Forschung sein.

Mit Hilfe der daraus abzuleitenden ProzeRsimulation sollen
neue Prozessvarianten, die insbesondere auf eine Skalierung
des Prozesses hin zu groRReren Werkstticken als bisher im La-
bormafistab moglich, entwickelt werden. Ebenso sollen Un-
tersuchungen durchgefiihrt werden, die sich mit einer Minia-
turisierung eines ECAP-artigen Prozesses beschaftigen, um
zum Beispiel hochfeste polykristalline metallische Drahte oder
Fasern herstellen zu kénnen. In allen diesen Varianten ist die
Simulation dieser Prozesse inklusive der zu erwartenden Ent-
wicklung der mechanischen Eigenschaften, der resultierenden
Textur und der Mikrostruktur von Bedeutung.

Beteiligte Partner

Im Bereich Modellentwicklung gibt es eine sehr enge Zusam-
menarbeit mit der Arbeitsgruppe von Prof. Hyoung Seop Kim
von der Chungman National University in Daejeon, Korea, so-
wie mit Prof. Laszlo Téth von der Universitdt Metz und Prof.
Yves Brechet vom INPG, Grenoble, Frankreich.

Im Bereich der Verbesserung und Optimierung geeigneter Um-
formwerkzeuge ist eine Zusammenarbeit mit Frau Dr. Rimma
Lapovok von der Monash University, Australia und Prof. Ruslan
Valiev und Dr. Georgy Raab vom Institute of Physics of Advan-
ced Materials, Ufa, Russland, vorgesehen. Der Leiter des Pro-
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jekts, Prof. Dr. Juri Estrin, ist Mitglied im International NanoSPD
Steering Committee, welches die Arbeiten auf diesem Sektor
koordiniert und steuert. Uber diese Einrichtung ist das Institut
international vernetzt und bestens aufgestellt.

Fir mehrere Industriepartner sind insbesondere die Mdglich-
keiten von Upscaling und der Einbringung der ECAP-Umfor-
mung in industrielle Prozessketten von Interesse. Das Institut
beteiligt sich auch an mehreren Konsortien im Rahmen von
EU-Projekten (SPROLA, SYNCOMECS, HETMAT sowie 2 INTAS-
Projekten), bei denen die Werkstoffsimulation im Vordergrund
steht.

1.5 Quantenmechanische Rechnungen zur
Beschreibung von Streuexperimenten an
Natriumatomen

Atomare Streuexperimente geben zusammen mit fundierten
theoretischen Modellen und numerischen Rechnungen sehr
detaillierte Einblicke in die Quantendynamik wechselwirkender
Mehrteilchensysteme. Die dabei gewonnenen Erkenntnisse sind
nicht nur von grundlegendem Interesse, sondern auch hilfreich
fir das mikroskopische Verstandnis der Dynamik chemischer
Reaktionen und fiir die Erforschung der Elektronendynamik in
komplexeren Systemen der Nanowelt wie Clustern oder Quan-
tenpunkten. Dariiber hinaus sind atomare StoRprozesse fir
eine Reihe von angrenzenden und angewandten Disziplinen
von Bedeutung. Die in diesem Projekt behandelten lonenstoRie
an Alkaliatomen spielen beispielsweise bei der Diagnose von
Fusionsplasmen und madglicherweise bei der Entwicklung von
Lasersystemen im ultravioletten Spektralbereich eine wichtige
Rolle. Vorrangiges Ziel unserer Rechnungen war aber die Inter-
pretation und Erklarung aktueller Experimente, die von Projekt-
partnern in Groningen (Niederlande) durchgefiihrt wurden.

Stand der Forschung

Die zuverlassige numerische Simulation atomarer StéRe ist sehr
anspruchsvoll, wenn mehrere Elektronen gleichzeitig aktiv und
verschiedene Reaktionspfade offen sind. Wir mussten daher
zunachst unsere vielfach erprobte und allgemein anerkannte
Methode weiterentwickeln, bevor es mittels umfangreicher nu-
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merischer Rechnungen gelang, eine Vielzahl von Prozessen in
StoRen von Protonen [1] und sechsfach-geladenen Sauerstoff-
ionen [2] an Natriumatomen zu erkldaren. Besonderes Interes-
se galt dem Elektronentransfer aus einer inneren Schale des
Natriumatoms:

H* + Na(3p®3s) —> H(n) + Na*(3p°>3s)

Die Abbildung 1 zeigt zur lllustration den totalen Wirkungs-
querschnitt fur Transfer aus allen Schalen des Natriumatoms
als Funktion der kinetischen Energie des Projektilions. Unsere
Rechnungen (gekennzeichnet durch die durchgezogene Linie)
stimmen oberhalb von 30 keV gut mit den experimentellen Da-
ten Uberein. Werden in der Simulation die Beitrage von den
Elektronen der inneren Schalen des Natriumatoms vernachlas-
sigt, so erhdlt man eine sehr viel steiler abfallende (gestrichelte)
Kurve. Diese stimmt gut Giberein mit friiheren Rechnungen an-
derer Arbeitsgruppen, in denen die Innerschalenprozesse nicht
berilicksichtigt werden konnten, weicht aber deutlich von den
Messwerten ab. Aus unseren Rechnungen folgt demnach, dass
die Innerschalenprozesse den Gesamttransfer in Proton-Natri-
um-StolRen bei mittleren und hohen kinetischen Energien des
Projektils dominieren.
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Abbildung 1: Totaler Wirkungsquerschnitt fiir Elektronentransfer
in p-Na Sté8en als Funktion der kinetischen Energie des Projektils

[1]
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Die Innerschalenbeitrage konnten von unseren Kollegen in
Groningen nun erstmalig direkt vermessen und in unterscheid-
bare Teilprozesse zerlegt werden. Abbildung 2 zeigt relative
Wirkungsquerschnitte fur die beiden wichtigsten Prozesse, bei
denen simultan zum Innerschalentransfer das Valenzelektron
des Natriumatoms entweder in ein angeregtes Niveau geho-
ben wird oder in seinem Ausgangszustand verbleibt. Auch hier
stimmen unsere Rechnungen gut mit den Daten Uberein. Eine
genauere Analyse ergab aulRerdem, dass die Wechselwirkung
zwischen den beiden aktiven Elektronen nur eine untergeord-
nete Rolle fir den beobachteten Transfer-Anregungsprozess
spielt. Dies ist bemerkenswert, weil den mit dieser Wechselwir-
kung verbundenen elektronischen Korrelationeni.a. eine groRe
Bedeutung beim gleichzeitigen Ubergang von zwei Elektronen
zugemessen wird.
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Abbildung 2: Relative Wirkungsquerschnitte fiir Innerschalen-
transfer bei gleichzeitiger Anregung des Natriumions in den Zu-
stand Na*(2p°3s) (durchgezogene Kurve) bzw. in den Zustand
Na*(2p°3p) (gestrichelte Kurve) [1]

Forschungsaufgaben
Die experimentellen Arbeiten werden derzeit in Groningen
mit besonderer Betonung von StéRen an laser-angeregten

Natriumatomen fortgefiihrt. Hieran kann man Ausrichtungs-
und Orientierungseffekte studieren, da die relevanten elektro-
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nischen Zustdnde keine Kugelsymmetrie mehr aufweisen. Wir
planen, mit entsprechenden Rechnungen die Interpretation
der Daten zu unterstiitzen. Des Weiteren wollen wir die Un-
tersuchungen auf Projektilionen ausweiten, die selbst Elektro-
nen in den StoR bringen, die angeregt oder transferiert wer-
den kdnnen. In derartigen StoR3systemen sind kompliziertere
Prozesse moglich, und es werden einige prinzipielle Probleme
bei der theoretischen Beschreibung der Mehrteilchendynamik
aufgeworfen. SchlieBlich wird der oben erwdhnte Transfer-An-
regungsprozess naher beleuchtet werden. Hier interessiert uns
die Frage, ob die angesprochenen Korrelationseffekte nur im
Falle von Natriumatomen relativ unbedeutend sind oder auch
in anderen Streusystemen vernachldssigt werden kénnen.

Beteiligte Partner

Bei diesen Arbeiten besteht eine Zusammenarbeit mit Prof. Dr.
Hans Jirgen Lidde vom Institut fur Theoretische Physik der
Universitat Frankfurt und Experimentatoren vom Kernfysisch
Versneller Instituut (KVI) an der Universitat Groningen (Nieder-
lande).
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1.6 Finite-Elemente-Methoden als Hilfsmittel
im Optimierungsprozess

Im Rahmen eines von der AiF und der Dechema e. V. gefér-  Lena Marks, Gerhard Ziegmann;
derten Projektes werden seit Mitte des letzen Jahres Flansch-  Institut fiir Polymerwerkstoffe
verbindungen aus glasfaserverstarktem Kunststoff (GFK) un-  und Kunststofftechnik (Puk)
tersucht. In diesem Verbundprojekt zwischen dem PuK, der

Materialprifanstalt in Stuttgart (MPA) sowie dem Lehrstuhl fiir

Maschinenbau-Informatik der Universitat Magdeburg (LMI) gilt
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es zunachst den Stand der Technik festzuhalten und sowohl
Schwachstellen als auch Vorteile von Material und Bauteil zu
dokumentieren. Danach sollen die Flanschverbindungen mit
Hilfe von evolutiondren Algorithmen optimiert werden, um die
Betriebseigenschaften zu verbessern. Ziel ist es, das Vorgehen
in der angewendeten Norm zu bewerten und diese an Materi-
al, Bauteil und Anwendung anzupassen, so dass Uberdimensi-
onierung vermieden werden kann.

Das PuK hat dabei die Aufgabe, die besonderen Eigenschaften
des Werkstoffs GFK zu erfassen und in der Bauteilauslegung
zu beriicksichtigen. Dabei stellen Finite-Elemente-Methoden
(FEM) ein wichtiges Hilfsmittel dar. Sie ermdglichen einerseits
die bessere Charakterisierung des Flanschverhaltens im Be-
triebszustand, andererseits dienen sie als Bewertungsinstanz
im Optimierungsprozess.

1
FLEMENTS

N 12\2!005 Problemstellung
rror B
Die rechnerische Auslegung von
Flanschverbindungen nach heu-
tigem Regelwerk (AD-Merkblat-
ter, DIN EN 1591) basiert auf den
gleichen Annahmen, die auch fir
Stahlflansche aufgestellt werden.
Diese Vorgehensweise fiihrt zu ei-
ner Uberdimensionierung der Ver-
bindung, da die Eigenschaften des
verstarkten Kunststoffes nur durch
Werkstoffabminderungsfaktoren
beriicksichtigt werden.

Glasfaserverstarkte Kunststoffe sind

im Gegensatz zu Stahl jedoch nicht

Abbildung 1: FE-Modell einer
Viertelflanschverbindung
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homogen, sie bestehen aus Faser
und Matrix und weisen daher die
Eigenschaften beider Komponenten auf. Ihre Werkstoffeigen-
schaften sind stark von der Belastungsrichtung bzw. der Lage
der Fasern abhéngig. Der Matrixwerkstoff ist viskoelastisch, das
heillt, bei einer konstanten Last verformt sich das Bauteil mit
der Zeit immer starker, es kriecht.

Weder das Kriechen noch die Inhomogenitdt des Materials ge-
hen in die Berechnungen nach Norm ein.
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Im Rahmen des Projektes durchlduft die GFK-Flanschverbin-
dung einen Optimierungsprozess. Dabei soll zunachst der
Stand der Technik evaluiert werden und die zu optimierenden
Parameter festgelegt werden. Danach ist angedacht, mit Hilfe
von evolutiondren Optimierungsalgorithmen (vgl. Abbildung
2) die bestmdgliche Parameterkombination zu ermitteln und
das System nachfolgend erneut zu priifen.

Die Erkenntnisse aus dieser Optimierung sollen auch zu einer
verbesserten Auslegungsvorschrift fiihren.

generate T o abort bost
sian‘l target function criterion reached? individual
population
1 : l
start selection end
create l
i recombination
population l
muiation Abbildung 2: Ablauf eines evo-
by Pohlhei

lutiondiren Algorithmus
Finite-Elemente-Modelle

Die Hauptaufgabe des PuKs im Rahmen des Projektes besteht
in der Erstellung von Finite-Elemente-Modellen. Die Modelle
dienen wahrend des Optimierungsprozesses als bewertende
Instanz und der Vermeidung der Produktion fehlerhafter Pro-
totypen. Des Weiteren sind die Finite-Elemente-Methoden ein
Hilfsmittel, um einfache Beziehungen zwischen den einzelnen
GrolRen zu erkennen, die fiir eine bessere Auslegung verwend-
bar sind. Beispielsweise kdnnte man mit Hilfe der Simulations-
ergebnisse eine Faustformel fiir die viskoelastische Spannungs-
relaxation an stark beanspruchten Stellen ermitteln, um bei
der Dimensionierung die mit der Zeit abnehmende Spannung
im Bauteil zu berticksichtigen. Dazu misste man etwa durch
Ausgleichsrechnung Beziehungen zwischen Materialeigen-
schaften, Bauteilgeometrie und Belastung errechnen. Solche
mathematischen Beziehungen sollten dann mit Naherungsfor-
meln so vereinfacht werden, dass eine Flanschverbindung mit
Bleistift und Taschenrechner auszulegen ist.
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Abbildung 3: Spannungsrelaxa-
tion innerhalb einer Stunde
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Um die Optimierung mit evolutiondren Algorithmen zu verein-
fachen, wurden am Lehrstuhl fir Maschinenbauinformatik der
Uni Magdeburg CAD-Modelle der Flanschverbindungen er-
stellt. Diese lassen sich leicht parametrisieren und kdnnen von
der FEM-Software ANSYS® eingelesen werden.

Erzeugt das Programm ,,NOA“ (vom LMI entwickeltes Opti-
mierungsprogramm) eine neue , Population” von Parametern,
wird in ProE® die zugehérige Geometrie modelliert und von
ANSYS® Gbernommen. Materialparameter werden direkt von
»NOA“ an die FEM-Software Uibergeben. ANSYS® berechnet
dann Spannungen, Verzerrungen und Verformungen und gibt
diese Ergebnisse an ,,NOA“ weiter. Die Ergebnisse werden dann
mit Hilfe einer Zielfunktion bewertet, es wird die sogenannte
Fitness errechnet.

Fitness
NOA PRO-Engineer NOA
(erzeugt Population) (bewertet Population)
P F
Parameter Geometrie &EOU

Abbildung 4: Schematische Darstellung der Parameteriibergabe
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Auf diese Weise, kann die Optimierung leicht automatisiert
werden, das heiflt, der Anwender braucht wahrend des Re-
chenvorganges nicht einzugreifen.

Grundlagen

Die Theorie, die einer mechanischen Auslegung mit finiten Ele-
menten zu Grunde liegt, ist zum einen die aus der technischen
Mechanik bekannte Elastostatik, also die Gleichungen des Kraf-
tegleichgewichtes, des Hooke’schen Gesetzes sowie die Verzer-
rungsdifferentialgleichungen. Anisotrope (richtungsabhéngige)
Eigenschaften werden durch das verallgemeinerte Hooke’sche
Gesetz berticksichtigt, bei dem mit richtungsabhéngiger Steifig-
keit gerechnet wird.

Die viskoelastischen Eigenschaften, Kriechen (zunehmende
Verformung bei konstanter Spannung) und Relaxation (abneh-
mende Spannung bei konstanter Verformung), mussen durch
eine Kriech- oder Relaxationsfunktion beschrieben werden.
Eines der gangigsten Modelle, die Relaxationsfunktion mathe-
matisch zu beschreiben, ist das Maxwell-Modell. Bei diesem
Modell wird der Werkstoff als Parallelschaltungen von je einem
Dampfer und einer Feder in Reihe betrachtet, den sogenannten
Maxwell-Elementen.

Dieses Modell wird auch von ANSYS® unterstiitzt. Messdaten
von Relaxationsversuchen kénnen durch eine Ausgleichskurve
genadhert und so zur Simulation verwendet werden.

AN
PIOT NO. 1

Shear Decay Mode
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Abbildung 5: Von ANSYS® er-
rechnete Ausgleichskurven
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Abbildung 1: Schritte in der RTM-
Technik
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1.7 Rechnergestiitzte Bestimmung der
Fehlimpragnierung im RTM-Verfahren

Faserverbundbauweisen bieten ein hohes Leichtbaupotenti-

al. Die Faserverbundbauteile bestehen aus Fasern, die in eine

Matrix eingebettet sind. Die Fasern sind verantwortlich fiir die

Steifigkeit und Festigkeit des Verbundes, die Matrix ibernimmt

die Rolle der Kraftiibertragung und dient der exakten Positio-

nierung sowie dem Schutz der Fasern. Fasern bieten entlang

der Faserrichtung sehr gute spezifische mechanische Eigen-

schaften. Dieses anisotrope Verhalten ermdglicht es, ein Bauteil

beanspruchungsgerecht zu dimensionieren. Dadurch kann, im

Vergleich zu isotropen Werkstoffen, die in alle Richtungen die

gleichen mechanischen Eigenschaften aufweisen (z. B. Leicht-

metalle), bis zu 30% Gewicht eingespart werden [2].

Es gibt verschiedene Prozesstechnologien, um den Verbund

aus Faser und Matrix herzustellen. Eine Technologie ist das so-

genannte Resin-Transfer-Moulding (RTM). Es besteht aus fol-

genden Schritten:

* Fasern werden in ein Werkzeug eingelegt,

» das Werkzeug wird verschlossen,

* eine Matrix, die bei erhdhter Temperatur aushértet, wird
injiziert,

e die Matrix hartet aus, als Funktion der Zeit,

e das Bauteil wird entnommen,

» das Bauteil wird entgratet.

Der Vorteil der RTM-Technik ist der geringe Aufwand, der
nach der Herstellung der Bauteile bei der Entgratung betrie-
ben werden muss. Die Bauteile
zeichnen sich durch eine hohe
Oberflaichengiite und einen ho-
hen Faservolumengehalt aus. Ins-

V:dnserting deyfibres Z:Clasing the mold | 3.Injection gesamt eignet sich dieses Verfah-
of the resin . . . .

ren fur kleine und mittlere Serien.

< Die zugehdrigen Taktzeiten liegen

zwischen finf und 25 Minuten fir

6. Timming 5. Demolding the part 4. Curing of the resin
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kleine und mittelgroRe Bauteile.
_‘\_/‘_ Fir grofRe Bauteile gibt es ver-
_\!——/_ schiedene Modifikationen des Ver-
™| fahrens, um die Taktzeiten gering
zu halten.
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Der Nachteil dieser Technik ist der konstruktive Aufwand, der
fur die Erstellung des Werkzeuges und fir die Prozessausle-
gung betrieben werden muss: Im Impragnierprozess stellen die

Fasern einen Widerstand zur Stromung dar. Dieser Widerstand

ist in verschiedene Richtungen unterschiedlich. Dadurch ent-

steht ein Druckfeld im Werkzeug, dessen Vorhersage komplex
ist. Die Vorhersage ist jedoch notwendig, um die Werkzeuge zu
dimensionieren.

Mit der Entwicklung von Simulationswerkzeugen wurde es

moglich, Aussagen Uber die Druckverhdltnisse im Werkzeug

zu machen. Die Ubereinstimmung von Simulation und Realitét
hangt entscheidend von der Qualitdt der Materialparameter ab,
die der Simulation zu Grunde liegen. Die Materialparameter,
die dabei den Prozess beeinflussen, sind die Permeabilitat des

Fasermaterials und die Viskositat der Matrix. Die Permeabilitat

beschreibt die Durchldssigkeit eines pordsen Mediums fur Flu-

ide, die Viskositat beschreibt die Scherzdhigkeit eines Fluides.

Qualitatsmerkmale, auf die das produzierte Bauteil hin bewer-

tet wird, sind:

* Fehlstellendichte: Wahrend der Injektion kommt es zu Fehl-
stellen durch Lufteinschlisse, die wahrend der Impragnie-
rung auftreten. Diese verringern die mechanischen Eigen-
schaften eines Bauteils erheblich [10].

* Dimensionsstabilitat: Wahrend des Aushédrtens schwindet
das Matrixmaterial [4]. Dadurch kommt es zu Eigenspan-
nungen. Schwindung und Eigenspannung beeintrachtigen
die Dimensionsstabilitat des Bauteils.

Im Rahmen dieses Artikels wird naher auf das Phanomen der
Fehlstellendichte eingegangen.

Stand der Forschung

Der RTM-Prozess kann durch Gleichungen beschrieben wer-
den, die Stromungen durch porése Medien darstellen. Gan-
giger Standard ist es, dies mit Hilfe der Gleichung von Darcy zu
simulieren. Die Ergebnisse der Simulation sind in der Regel sehr
zufriedenstellend hinsichtlich der Auslegung des Prozesses und
des Werkzeuges. Genauer betrachtet stellt der RTM-Prozess je-
doch keine Strémung durch ein homogenes pordses Medium
sondern ein sogenanntes Dual Scale Medium dar.

Zur Verdeutlichung betrachte man Abbildung 2: Fasern sind
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ein textiles Gebilde aus Faserbiindeln (FB). Die Faserbiin-
del bestehen aus einzelnen Faserfilamenten (FF). Der Bereich
zwischen den Faserbiindeln bietet grofReren Raum fur Stro-
mungen. Durch die dadurch auftretende hohere Permeabilitat
ist es moglich, dass die Matrix wahrend der Injektion an den
Faserbiindeln vorbeiflielt, sie umschlieRt und schliellich Luft
eingeschlossen ist.

Ein weiterer Effekt, der auftreten kann, ist der Kapillareffekt:
Durch den geringen Abstand der Faserfilamente zueinander
kdnnen Kapillareffekte auftreten, bei denen die FlieRgeschwin-
digkeit im FB lokal die Geschwindigkeit der Druckstromung
zwischen den FB Ubersteigt. Dadurch ist es moglich, dass Luft
im Bereich zwischen den FB eingeschlossen werden kann.
Dieses Phanomen soll durch Simulation untersucht werden,
um Prozessvorgaben fiir Injektionen zu geben. Die Forschung
teilt sich in Gruppen, die dieses Phdanomen auf Mikroebene
simulieren [8], [9], [13], somit auch die Geometrie der Faser
einbeziehen und Gruppen, die die Betrachtung auf Makroebe-
ne durchfiihren, um eine Aussage Uber das FlieRverhalten im
Bauteil zu bekommen.

Auf Bauteilebene wird versucht, die Geometrie durch zusatz-
liche Materialparameter in die Berechnung einflieRen zu lassen
[3], [7], [10], [12], [14]. Dies resultiert in Erweiterungen des
Gesetzes von Darcy. Dadurch wird es moglich, mit Hilfe des
Begriffes der Sattigung eine Fehlstellendichte vorherzusagen.
Die zugehdrigen Parameter sind jedoch teilweise umstéandlich
zu ermitteln. Es wird weiter nach Moéglichkeiten gesucht, den
Anteil an Lufteinschlissen durch geschickte Materialparame-
terwahl durch Simulation vorherzusagen.

Forschungsaufgaben

Aufbauend auf den Vorarbeiten anderer Wissenschaftler sollen
die Modelle weiterentwickelt werden. Die notwendigen Para-
meter sollen den Materialcharakter so gut wie moglich wider-
spiegeln, so dass eine Ubertragung auf andere Materialsysteme
ohne aufwendige Messungen maglich ist. Diese Modelle wer-
den zunéchst in Matlab implementiert. Der Abgleich von Reali-
tat und Simulation wird notwendig sein, um geometrische Ein-
flisse der Faser auf die Parameter besser zu berticksichtigen.

Die ersten Simulationsergebnisse (vgl. Abbildung 3) einer ers-
ten Version der Implementation in Matlab mit frei gewdhlten
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Parametern zeigten qualitativ das Verhalten von Versuchen, die
von anderen Wissenschaftlern durchgefiihrt wurden [3], [11].
Die Simulation muss im nachsten Schritt an die in den Versu-
chen gegebenen Randbedingungen angepasst werden. Diese
Technik kann die bereits etablierten Simulationsansatze sinn-
voll erganzen.

Beteiligte Partner

Airbus ist Anwender der RTM-Technik und Variationen dieser
Technik. Das Institut fir Polymerwerkstoffe und Kunststoff-
technik arbeitet gemeinsam mit Airbus an einer Verbesserung
der Permeabilitatsbeschreibung, deren Ergebnisse in PAM-
RTM, einer Software zur Injektionssimulation der Firma ESI
Group GmbH, einflieRen kénnen. Zeitgleich wird ein Katalog
von Basisinformationen entwickelt, die notwendig sind, um die
Injektionssimulation im Bereich der RTM-Simulation zu indus-
trialisieren [5], [6].
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1.8 Simulationsaktivitaten am IMET/WUC

Die Aktivitaten im Bereich der Simulation beschaftigen sich in
der Umformtechnik primar mit Problemstellungen der Rohr-
fertigung sowie thermischen Fragestellungen im Bereich des
Warmwalzens. Aber auch viele andere Bereiche der Umfor-
mung wurden am Institut mit Hilfe der Simulation bearbeitet.

Stand der Forschung
Im Bereich der Rohrherstellung wurden bisher die Untersu-
chungen an drei Fertigungsverfahren mittels FEM-Simulation

begleitet. Das erste ist der klassische Rohrzug mit Innenwerk-
zeug, bei dem ein 3D-Modell die Untersuchungen tiber den
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Einfluss der unterschiedlichsten Fertigungsparameter auf die

Toleranzen unterstiitzen soll.

Hintergrund dieses Vorhabens ist die Tatsache, dass bei der

Konstruktion von Rohrleitungen die Verringerung der Wand-

dicken Materialeinsparungen und damit Kostenersparnisse

erlaubt. Dies ist im ersten Schritt gleichbedeutend mit der For-

derung nach engeren Maltoleranzen bei der Wanddicke und

der Exzentrizitat, also der Verteilung der Wanddicken tber den

Rohrumfang, denn nur so ist gewahrleistet, dass sich bei der

Wanddicke allenfalls ein geringes UbermaR einstellt.

Die meisten Untersuchungen gehen implizit von ideal runden

Rohren aus, Simulationsmodelle setzen eine vollkommene Ro-

tationssymmetrie meist sogar explizit voraus. Die bisherigen

Erkenntnisse zu dieser Thematik beschranken sich auf ange-

passte Fertigungsparameter zur Verbesserung der Geometrie,

auf die lokale Werkstoffreaktion wird dabei nicht eingegangen.

Das im Rahmen dieses Projektes entworfene Simulationsmo-

dell — unterstiitzt bzw. verifiziert durch praktische Versuche an

einer industriellen Ziehanlage — versucht nun diese Ungédnzen

zu berlcksichtigen.

Mit Hilfe dieses FEM-Modells kann nun auch die ortliche Vertei-

lung der Eigenspannungen iber den gesamten Rohrquerschnitt

abgebildet werden. Im Gegensatz zu den Modellen, die bisher

immer von einem rotationssymmetrischen Rohr ausgegangen

sind, konnten deutliche Differenzen aufgezeigt werden. In Ab-

bildung 1 sieht man die Vergleichsspannungen nach v. Mises

fur Rohre mit 0 %, 6 % und 12 % Exzentrizitdt. Deutlich zu er-  Abbildung 1: Spannungsverldufe
kennen ist u. a. die Zunahme der Spannung im Randbereich der  nachv. Mises fiir Rohre mit unter-
maximalen Wandstédrke mit zunehmender Exzentrizitat. schiedlichen Exzentrizitiiten
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Ein weiteres Feld im Bereich der Rohrfertigung ist das Pilgern,
das am WUC (Werkstoffumformung Clausthal) bearbeitet wird.
Ein 3D-Modell des Rohres, mit 3 Walzenpaaren als starre Kérper
modelliert, soll Aufschluss Uber Krafte, optimale Geometrien
der Walzen in Bezug auf Verschleill, Werkstofffluss und erziel-
baren Umformgrad liefern, sowie auch hier die Moglichkeiten
zur Toleranzminimierung des Vorrohres aufzeigen. Dieses Pro-
jekt wird in Kooperation mit Krakau in Form einer Doppelpro-
motion bearbeitet.

Neuestes Projekt im Rohrfertigungsbereich ist eine neue Form
des Driickwalzprozesses (ohne Innenwerkzeug) ohne Rotation
des Werkstticks. Wahrend beim herkémmlichen Driickwalzen die
Walzen nur um ihre eigene Achse rotieren, aber dafiir das Rohr
rotieren muss, gibt es beim neuen Verfahren fiir das Rohr nur
eine Translationsbewegung in Zugrichtung und fiir die Walzen
eine zusatzliche Rotationsbewegung um die Rohrmittelachse.
Wie auch beim Pilgerwalzen wird dieses inkrementelle Verfah-
ren durch ein elasto-plastisches 3D-FEM-Modell in Hinblick auf
Formanderung, Umformgeschwindigkeiten und Spannungs-
verhadltnisse in der Umformzone beschrieben. Fiir beide Mo-
delle gilt: Die Verwendung eines hohen Vernetzungsgrades in
Kombination mit den hohen Relativgeschwindigkeiten, bedingt
durch die hohen Umdrehungszahlen der Werkzeuge, resultiert
in sehr kurzen Zeitinkrementen. Zusatzlich kommt bei den Um-
formvorgdngen noch ein zeitintensiver Neuvernetzungsalgo-
rithmus hinzu.

Eine einfache Mdglichkeit, die Rechengeschwindigkeit zu erho-
hen, ergibt sich zumindest beim Driickwalzen durch die Mo-
dellierung der Walzen durch Starrkorper, die in ihrem Freiheits-
grad bzgl. Rotation um ihre Achse beschrankt sind und einen
Reibungskoeffizienten von Null haben.

Zusatzlich kann hier noch eine grolRere Reduzierung der Rechen-
zeit Uber die Minimierung der Elementanzahl erreicht werden,
indem nur ein Modellausschnitt von z. B. 30° statt 360° verwen-
det wird. Aber auch hier wird diese Vereinfachung trotz seitlicher
Randbedingungen durch zusétzliche Fehler, bedingt durch den
gestorten Werkstofffluss in tangentialer Richtung, erkauft. Wei-
tere Fehlerquelle hier: Verfestigungsregeln aus Standardcode
sind nicht ausreichend fiir die zyklische Beanspruchung.

Die aktuellen Modelle fiir diese inkrementellen Verfahren beno-
tigen zurzeit noch mehrere Tage fur die Berechnung weniger
Sekunden Umformung.

1.8 Simulationsaktivitaten am IMET/WUC



Ein weiteres Feld im Bereich der Modellierung am WUC nimmt
die Simulation im Bereich des Warmwalzens auf der Flachbahn
ein. Hierzu wurde am Institut ein FDM-Modell zur Berechnung
des Temperaturverlaufs in der Arbeitswalze entwickelt (vgl. Abbil-
dung 2). Obwohl es sich hier ebenfalls um einen inkrementellen
Vorgang handelt, kdnnen bei der 3D-Temperatufeldberechnung
mittels FDM trotz kleiner Zeitschritte Echtzeitberechungen statt-
finden. Wichtig sind diese Daten zur weiteren Berechnung des
Thermocrowns mittels FEM. Dieser Schritt wurde ebenfalls durch
ein selbst entwickeltes Programm am IMET realisiert. Damit wird
es moglich, In-Line auf Anderungen des Crowns in der Warm-
bandstralRe und damit auf das Bandprofil Einfluss zu nehmen.

Kiblbalken 1

Abbildung 2: Prinzipskizze des FDM-Modells mit Randbedingungen
und Beispiel Gitterverdichtung

Das entwickelte FDM-Modell hat demnach folgende Aufgaben:

* dreidimensionale Ausbreitung der Warme nachvollziehbar
machen,

e Einfluss der segmentierten Kiihlung (Anordnung, Flexibilitat)
untersuchen,

e Untersuchung der Kiihlbalken hinsichtlich
— Anordnung
—z. B. Gewichtung (50/50, 45/55),

e Ergebnisdaten im Standardformat (MSC.Marc) zur weiteren
Visualisierung bereitstellen.

Weitere Features des Programms sind u. a. die Anpassung der
Modellwalze an eine nahezu beliebige Geometrie mittels ,,body
fitting“, temperaturabhdngige Modelldaten, Gitterverdichtung
zur Berlicksichtigung des hohen Temperaturgradienten und die
Berechnung ganzer Stichplane.

1.8 Simulationsaktivitaten am IMET/WUC

41



N
Abbildung 3: 3D-Modell mit
sichtbarem Exzenterring; Span-

nungsverteilung am belasteten
Gertist
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In einem weiteren Industrieprojekt wurde der Bandtemperatur-
verlauf im Bereich der Kiihlstrecke einer Warmbreitbandstralle
fur verschiedene Kithldiisenanordnungen vorgenommen. Hier
stellte sich die Frage, wie stark das Temperaturprofil lokal im
Band variiert und welche maximale Kihlrate zu erwarten ist.
Je nach Kuhlistrategie missen gerade im Bereich der ersten
Kihlsegmente die Bandeigenschaften durch eine gezielte Tem-
peraturfihrung eingestellt werden. Hier wurde auf ein beste-
hendes FEM-Paket zuriickgegriffen, da durch die vorhandene
Symmetrie der Disenanordnung nur ein relativ kleines Band-
segment berechnet werden musste. Auch hier wurden nahezu
samtliche Modelldaten temperaturabhdngig modelliert.

Neben diesen rein qualitatsorientierten Untersuchungen
wurden Berechnungen zur Auslegung spezieller Walzgeris-
te durchgefuihrt. Modelliert wurde in diesem Fall ein Plattier-
gerust als 2-D Modell, das durch die Walzen in horizontale
Richtung belastet wurde. Hiermit konnten die zu erwartenden

5
+2.889e-02
+3.062e-04

Spannungen berechnet werden. Zur Verifizierung wurden
DMS-Messungen an den hochst belasteten Stellen verwendet,
die die berechneten Werte bestdtigten. Die Gerlstauslegung
erfolgte schlielllich anhand der Ergebnisse des FEM-Modells.
Aktuell wird ein 3D-Modell (vgl. Abbildung 3) des Plattierge-
ristes weiterentwickelt. Ziel dieses Modells ist die Vorhersage
von Belastungen im GerUst auch bei nicht symmetrischen Ge-
ristaufbauten in Abhdngigkeit von Walz- bzw. Plattiergut.
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Sonstige Simulationsprojekte

Neben den hier beschriebenen grofReren Projekten wurde bzw.
wird die FEM u. a. erfolgreich als unterstiitzendes Tool bei fol-
genden Untersuchungen eingesetzt:

* Umformverhalten von Sandwichelementen mit einem mo-
difizierten Materialmodell, das die Anderung des elastischen
Verhaltens in Abhangigkeit vom hydrostatischen Druck be-
ricksichtigt,

* Spannungszustand und Umformgrad beim Biegen in Abhan-
gigkeit von Biegeradius und Biegewinkel mit dem Ziel, durch
Vorgabe von Biegewinkel und -radius einen definierten Pla-
ne-Strain-Zustand im Scheitelpunktbereich vorherzusagen,

* Zeit-Temperaturverlauf von partiellen Warmebehandlungen
mittels Laser mit dem Ziel, die optimalen Prozessparameter
fur einen definierten Temperaturverlauf im Warmeeinfluss-
bereich zu bestimmen,

* Plane-strain-Anteil bei verschiedenen Blechgeometrien im
Tiefziehversuch.

Beteiligte Partner

Die hier vorgestellten Projekte werden in enger Kooperation
mit der Industrie durchgefiihrt. Das Rohrziehprojekt wird im
Fachausschuss Ziehen von Firmen wie Wieland, KME und Stan-
dard Metall begleitet. Das FDM-Modell wurde zusammen mit
Thyssen Krupp entwickelt.

Die Berechnung der Kiihlstrecke mittels FEM entstand in enger
Kooperation mit der Salzgitter Flachstahl GmbH im Rahmen ei-
ner Diplomarbeit.

1.9 Modellierung des Plasma-Pulver-Auftrag-
schweiRens

Das Plasma-Pulver-Auftragschweillen stellt ein wichtiges Ver-
fahren dar, um Stahlbauteile durch Aufbringen von Schutz-
schichten gegen einen Angriff durch Korrosion oder Verschleil3
zu schiitzen. Auf diese Weise kann die Strukturaus preiswerteren
und in der Regel leichter verarbeitbaren Werkstoffen aufgebaut
werden, die lediglich die statischen und dynamischen Belas-
tungen wahrend der Produktlebensdauer aufnehmen missen.

1.9 Modellierung des Plasma-Pulver-Auftragschweillens

Volker Wesling;
Institut fiir Schweil3technik und
Trennende Fertigungsverfahren

43



44

Nur die durch Verschleil® bzw. Korrosion beanspruchten Fla-
chen werden durch angepasste Werkstoffe geschiitzt.

Die Anpassung des Schweillprozesses erfordert aber sehr viel
Erfahrung und ist meist auf umfangreiche Versuche angewie-
sen. Das liegt unter anderem auch daran, dass Uber das Verhal-
ten des in Pulverform zugefiihrten Werkstoffs im Schweilpro-
zess wenig bekannt und auch der Aufbau der Schutzschicht von
vielen Randbedingungen abhéngig ist. Insbesondere das tem-
peraturabhédngige Verhalten von Substrat und Beschichtung
muss ebenso berlicksichtigt werden wie die werkstoffkund-
lichen Einflisse einer Aufmischung der beiden Werkstoffe.

Stand der Forschung

Im Bereich der numerischen Simulation von Schweilprozessen
spielt das Auftragschweillen im Vergleich zum Verbindungs-
schweillen bisher nur eine untergeordnete Rolle. Das prinzi-
pielle Vorgehen ist aber bei beiden Prozessen ahnlich: Nicht der
eigentliche Prozess wird simuliert, sondern nur seine Auswir-
kungen auf das Werksttick. Im Wesentlichen sind hier der Ener-
gieeintrag und die temperaturbedingten Veranderungen der

Abbildung 1: Simulation des Auftragschweillens
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Werkstoffe zu nennen. Die temperaturabhdangigen Werkstoff-
kennwerte liegen zumindest flir einige technologisch wichtige
Stahle vor, fiir den Energieeintrag hat sich seit Jahrzehnten eine
normalverteilte zwei- oder dreidimensionale Warmequelle be-
wabhrt, die in die Warmebilanzgleichungen eingeht.

Die Parameter fiir diese Warmequelle missen nach wie vor
entweder experimentell ermittelt oder auf der Basis von em-
pirischen Formeln vorgegeben werden. Hier bietet es sich an,
den Plasmalichtbogen und die Pulvereinstreuung zu simulie-
ren und hieraus Informationen fir weitere Simulationen am
Werkstiick zu gewinnen.

Abbildung 2: Partikelspuren und Temperaturfeld

Die im Prozess auftretenden Mehrphasenstrémungen aus Gas
und Werkstoffpartikeln werden im Rahmen einer CFD-Simula-
tion untersucht, allerdings erfordert die Nachbildung des Plas-
malichtbogens zusdtzlich noch eine erheblich aufwendigere
Simulation der magnetohydrodynamischen Effekte, zu denen
nur vereinzelte, meist auf den zweidimensionalen Fall be-
schrankte, Arbeiten vorliegen. Um zunéchst eine vollstandige
dreidimensionale Simulation der Plasmaphysik zu umgehen,
wurden vereinfachende Annahmen getroffen, die aber eine Ka-

1.9 Modellierung des Plasma-Pulver-Auftragschweillens
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librierung des Modells erforderlich machen. Hier liefern eigene
(Hochgeschwindigkeitsaufnahmen) bzw. in Zusammenarbeit
mit dem Institut fiir Technische Mechanik (ITM) durchgefiihrte
Untersuchungen mittels quantitativer Messverfahren (PIV) zum
Verhalten des Pulvers im Schweillprozess experimentelle Daten
zum Abgleich der Modelle.

Forschungsaufgaben

Ein wichtiges Ziel ist die Weiterentwicklung der Modelle zur Be-
schreibung des Pulververhaltens im Lichtbogen. Insbesondere
die Anteile verschiedener Effekte wie Gasdruck und Geschwin-
digkeit, elektrische und magnetische Einflisse kdnnen bisher
nicht differenziert untersucht werden. Auch die Bildung von
Metalldampf und die mit seiner lonisierung einhergehenden
Effekte im Lichtbogen bediirfen einer genaueren Untersu-
chung. Neben der Erweiterung bestehender Modelle und ihrer
Einbindung in CFD- bzw. FEM-Programme ist die experimen-
telle Uberpriifung integraler Bestandteil der Forschung. Diese
soll dabei helfen, die verschiedenen Effekte zu quantifizieren
und somit Hinweise auf mégliche Vereinfachungen in der Simu-
lation geben.

Ziel ist letztlich ein Prozessmodell mit der Fahigkeit, neue Va-
rianten abzuleiten und das Verfahren auf einfachere Weise als
bisher an neue Schweillaufgaben anzupassen. Als Ausblick
eroffnet sich auRerdem die Mdglichkeit, dieses Modell bei der
Konstruktion neuer Brenner einzusetzen. Die Entwicklung ba-
sierte bisher zwangsldufig auf dem Trial and Error Verfahren,
das sich gerade bei Plasma-Pulver-Brennern aufgrund ihres
komplizierten Aufbaus als auRerordentlich zeit- und kostenin-
tensiv herausstellte und seit Jahren zu einer Stagnation fihrte.
Durch die numerische Simulation ergibt sich die Mdglichkeit,
Konzepte fiir Brenner mit hoherer Leistungsfahigkeit, verbes-
serter Fehlertoleranz oder verbreitertem Einsatzspektrum zu
Uberprifen.

Beteiligte Partner
Bei den Arbeiten besteht eine Zusammenarbeit mit den Fir-
men Fronius AG als Anlagenhersteller, Durum GmbH als Werk-

stofflieferant und Verfahrensanwender sowie dem ITM der TU
Clausthal.
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1.10 Simulation der Raumausfiillung von
Betonmischungen

Mit modernem, ultra-hochfestem Beton kdnnen hoch trag-
fahige und gleichzeitig sehr filigrane Bauteile und Bauwerke
ausgefiihrt werden, wie sie bislang dem Stahlbau vorbehalten
waren. Dadurch verbessern sich die Wirtschaftlichkeit und die
Nachhaltigkeit der Betonbauweise und es werden ihr neue An-
wendungsfelder erschlossen.

Die hohe Festigkeit dieses Betons beruht im Wesentlichen dar-
auf, dass der Feinstkornanteil wesentlich héher ist als bei nor-
malfestem Beton und der hohere Wasseranspruch des Feinst-
korns durch hochwirksame FlieBmittel ausgeglichen wird.

In diesem Forschungsprojekt sollen Wege gefunden werden,
die Kornzusammensetzung so zu optimieren, dass die Raum-
ausfullung des Gemisches und damit die Endfestigkeit weiter
erhoht werden kann. Dazu muss zundchst die Raumausfiillung
einer KorngréRenverteilung durch eine Rechnersimulation ge-
schétzt werden und es missen Parameter der Verteilung identi-
fiziert werden, die mit geeigneten Methoden optimiert werden
kdnnen. Eine wesentliche Schwierigkeit bildet dabei zunachst
die ernorm grolte Anzahl von Partikeln, die fur eine realistische
Simulation platziert werden mussen.

Parallel zu diesen simulativen Untersuchungen von S. Rasch-
dorf, Institut fir Mathematik, wird eine experimentelle Arbeit
von S. Palm, Institut fir Nichtmetallische Werkstoffe, durchge-
fuhrt, mit der u. a. die Simulationsergebnisse validiert werden
sollen.

Stand der Forschung

Zur Vereinfachung beschrankt sich die Simulation zunéchst
auf Kugeln mit unterschiedlichen Radien. Die Haufigkeitsver-
teilung der Radien entspricht dabei der KorngroéRRenverteilung
des Betongemisches. Gesucht ist die maximale mittlere Pa-
ckungsdichte einer zufalligen, dichten Anordnung dieser Kugel
in einem Behalter.

Haben alle Kugeln identischen Durchmesser (monodispers), so
erlaubt die stochastische Geometrie Aussagen zur Packungs-
dichte einer sehr groRen Anzahl von Kugeln. Fiir den Fall unter-
schiedlicher Kugelradien ist man auf Experimente oder Simula-
tion angewiesen.

1.10 Simulation der Raumausfiillung von Betonmischungen

Michael Kolonko, Steffen Rasch-

dorf, Dominic Wdisch;
Institut fiir Mathematik
Albrecht Wolter;

Institut fiir Nichtmetallische

Werkstoffe
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Abbildung 1: Zement als simu-
lierte Kugelpackung mit starker
Polydispersitcit
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Unter den in der Literatur bekannten Algorithmen haben sich
die sogenannten Collective Rearrangement (CR) Algorithmen
als besonders geeignet erwiesen. Dabei werden die Mittel-
punkte der Kugeln zuféllig in einem Behalter platziert (3D-Pois-
son-Prozess), ihre Radien bilden eine reprasentative Stichprobe
der KorngrofRenverteilung. Um zu einer dichten Packung zu
gelangen, wird der Behélter zunachst zu klein gewahlt, so dass
sich die Kugeln stark tberlappen. In einem iterativen Prozess
wird dann eine wechselseitige AbstoRung der Kugeln simuliert,
die bei gleichzeitiger allmahlicher VergroRerung des Behalters
dazu fiihrt, dass die Uberlappung gleichmiRig geringer wird.
Durch die bestdndige Neuanordnungen werden auch einge-
schlossene Poren fur Kugeln zuganglich, so dass sich mit dieser
Methode sehr hohe Packungsdichten erzielen lassen.
Allerdings muss in jedem Iterationsschritt jede Kugel auf Uber-
lappung mit ihren Nachbarn gepriift werden. Durch eine effi-
ziente Nachbarschaftsverwaltung ist es hier gelungen, die Zahl
der als Nachbarn in Frage kommenden Kugeln wesentlich zu
reduzieren. Trotzdem ist der Aufwand sehr hoch und héngtins-
besondere von dem GrolRenspektrum der Kugeln ab, da eine
grolRe Kugel naturgemafl mit mehr kleinen Kugeln tiberlappen
kann als eine kleinere Kugel. Fir die in Abbildung 1 gezeigte
Packung ist gegenwartig eine Rechendauer von 7-8 Stunden
erforderlich.

In realen Betongemischen reichen die Partikeldurchmesser
Uber 5 GréRRenordnungen von weniger als einem Mikrometer
bis zu einigen Millimetern. Um hier zu einer reprdsentativen
Stichprobe zu gelangen, mussten Milliarden von Kugeln in der
oben beschriebenen Art platziert werden, was auch mit sehr
schnellen Rechnern auf lange Sicht unmdglich ist.

Zur Umgehung dieses Problems wurde daher ein hierarchisches
Konzept entwickelt, bei dem die Kornverteilung in kleinere
,Fraktionen“ aufgesplittet wird, die einzeln simuliert werden
kdnnen. Beginnend mit der kleinsten werden diese Fraktionen
getrennt voneinander platziert, die Gesamtraumausfiillung
wird dann aus den Packungsdichten der einzelnen Fraktionen
berechnet. Dabei wird der Leerraum einer Packung durch die
nachstkleinere Fraktion aufgefillt, die gewissermalten als ho-
mogene Substanz mit ihrer spezifischen Packungsdichte in die
Licken gefillt wird, vgl. Abbildung 2 fir eine schematische
Darstellung.
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Um Randeffekte und Sperrwirkungen ausreichend zu bertick-
sichtigen, werden die kleineren Fraktionen mit ,Storkugeln‘ aus
den gréReren Fraktionen durchsetzt. Die Storkugeln wirken wie
zufdllige, kugelformige Locher im Behalter, der dadurch gewis-
sermafien den Charakter eines Schweizer Késes erhalt.

Die simulierten Packungsdichten stimmen relativ genau mit
den von Palm [1] experimentell ermittelten Werten Uberein,
zumindest wenn kugelférmige Partikel im Experiment benutzt
werden. Aber auch bei realistischeren Gemischen liefern die
Simulationen exakt dieselbe Reihung der Gemische in Bezug
auf Packungsdichte wie die Experimente. Dies ist die entschei-
dende Eigenschaft, um eine auf simulierten Packungsdichten
aufbauende Optimierung der KorngrofRenverteilung zu ent-
wickeln.

Die bildliche Darstellung einer so groflen Zahl von Kugeln und
die Manipulation des Bildes (z. B. Zoomen) ist mit Standard-
werkzeugen nicht zu leisten. Es wird daher in Zusammenar-
beit mit der Arbeitsgruppe ,,Computergraphik® des Instituts
fir Informatik der TU Clausthal gegenwartig ein leistungsfahi-
ges Werkzeug fur die Visualisierung der Ergebnisse und Zwi-
schenschritte der Simulation entwickelt.

Abbildung 2: Hierarchische Vorgehensweise: nach der Platzierung
einer Fraktion (gelb) werden die Zwischenrdume mit der ndchst-
kleineren Fraktion (blau) gefiillt

Forschungsaufgaben

Das Konzept der hierarchischen Aufteilung in Fraktionen soll
weiter verfeinert und anhand realer Experimente kalibriert wer-
den. Dazu muss u. a. die Aufteilung der KorngrofRRenverteilung
in geeignete Teilfraktionen optimiert werden und es mussen
geeignete Korrekturterme zur Berticksichtigung der Fehler ent-
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wickelt werden. Die einzelnen Fraktionen kénnen weitgehend
unabhédngig voneinander simuliert werden, so dass sich das
Programm auch sehr gut parallelisieren ldsst.

Untersucht werden soll auch, wieweit sich chemische Reakti-
onen oder interpartikuldr wirkender Krafte (Agglomeration)
in die Simulation einbeziehen lassen. Es soll ferner untersucht
werden, ob die Einbeziehung nicht-kugelférmiger Partikel (z. B.
Ellipsoide) eine bessere Annaherung an die Realitdt erlaubt.
Die hier beschriebene schnelle Simulation der Partikelplat-
zierung soll letztlich genutzt werden zur naherungsweisen
Bestimmung der ZielgroRe ,,Packungsdichte” einer Korngro-
Renverteilung im Rahmen einer Optimierung. Mit speziellen
Optimierungsverfahren (z. B. Genetische Algorithmen) sollen
geeignet parametrisierte Kornverteilungen systematisch ver-
bessert werden.

Beteiligte Partner

Dieses Vorhaben wird seit 2005 in einer Zusammenarbeit zwi-
schen dem Institut fir Mathematik (Prof. Dr. M. Kolonko, Dipl.-
Math. D. Wasch) und dem Institut fr Nichtmetallische Werk-
stoffe (Prof. Dr. A. Wolter) an der TU Clausthal betrieben und
durch die Dyckerhoff-Stiftung finanziell gefordert. Insbesondere
stellt die Stiftung Stipendien fiir die ab Friihjahr 2006 laufenden
Promotionsvorhaben der Herren Raschdorf und Palm zur Ver-
figung. Das Projekt wird darliber hinaus vor allem im Bereich
der Visualisierung durch die Abteilung ,,Computergraphik® des
Instituts fur Informatik (Prof. Dr. K. Hormann, Prof. Dr. G. Zach-
mann) unterstitzt.
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2 Prozesse, Anlagen und Logistik
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Die Digitale Fabrik, die integrierte Simulation und die Verbin-
dung von Simulation und Optimierung sind die Leitthemen
des Arbeitsbereichs ,,Prozesse, Anlagen und Logistik“, der in
Clausthal von dem engen Schulterschluss zwischen Maschi-
nenbau, Mathematik, Wirtschaftswissenschaften und Wirt-
schaftsinformatik profitiert. Die groRen Herausforderungen
werden in der Weiterentwicklung und Integration von Verfah-
ren und Werkzeugen der Virtuellen Realitdt und des Operations
Research gesehen, um auch vernetzte Fertigungs-, Verkehrs-
und Logistiksysteme analysieren und bewerten zu kénnen. Im
Zusammenhang mit der Erfassung von Parametern und mit der
Entscheidungsfindung in unternehmenstibergreifenden Wert-
schopfungsketten spielen auch Verfahren der agentenbasier-
ten Simulation und des ,collaborative work“ eine wesentliche
Rolle.

2.1 Neue Konzepte fiir Virtual Reality in der
Fabrik- und Anlagenplanung

Schon seit Jahren steht neben den OEMs auch die Mehrzahl
der Original Equipment Suppliers (OES) vor standig groRer
werdenden Herausforderungen. Durch die Globalisierung der
Absatz-, Produktions- und Entwicklungsmarkte ist der Wettbe-
werb immer scharfer und turbulenter geworden. Nicht nur im
Bereich von High-Tech-Konsumgiitern wie Autos oder Kom-
munikationselektronik ist es notwendig geworden, immer
anspruchsvollere Produkte bei steigender Variantenvielfalt in
kirzerer Zeit zur Marktreife zu bringen.

Aus diesen Griinden gibt es wohl keine Alternative mehr, die
neuen Methoden und Werkzeuge aus dem Generalansatz der
Digitalen Fabrik jetzt moglichst vielfaltig und integriert tber
den gesamten Lebenszyklus sowohl des Produktes als auch der
Produktion hinweg einzusetzen. Zu ihnen gehdrt als eines der
neuen Planungswerkzeuge auch die Virtual Reality.

Virtual Reality als Planungswerkzeug
Im Rahmen des Einsatzes von Methoden der Digitalen Fabrik
fur die Planung, speziell die Layoutplanung, ist Virtual Reality

zu einem der wichtigsten neu zur Verfigung stehenden Werk-
zeuge geworden. Unter Virtual Reality ist die Anwendung einer
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hochmodernen Mensch-Maschine-Schnittstelle zu verstehen,
die mit dem Einsatz innovativer Endgerdte den Benutzer in eine
dreidimensionale rechnerinterne Welt einbezieht. Sie umfasst
alle Technologien zur Definition und echtzeitfahigen Aufberei-
tung eines rechnerinternen dreidimensionalen Modells fiir die
menschlichen Sinne, die es dem Benutzer erméglichen, durch
Einbeziehung seiner Person in das Modell (Immersion) sowie
infolge durch das Modell initiierter multimodaler Rickkopp-
lungen dieses direkt zu manipulieren (Interaktion). Leistungsfa-
hige VR-Systeme lassen jederzeit eine High-End-Visualisierung
samtlicher wichtiger Sachverhalte zu, so dass vom Produktde-
sign Uber die Darstellung und Verkniipfung von Produktions-
und Logistikprozessen bis hin zur Begehung der neuen oder
modifizierten Produktionshalle eine fachiibergreifende Zusam-
menarbeit verschiedener Experten moglich ist [1].

Ein Hauptcharakteristikum der Virtuellen Realitdt ist es, dem
Benutzer die lllusion zu vermitteln, nicht mehr in der realen,
sondern sich komplett in einer vom Computer simulierten, vir-
tuellen Welt zu befinden. Die Immersion beschreibt dabei die
psychische und physische Eingebundenheit des Benutzers in
die jeweilige kiinstliche Welt. Durch ihre technischen Mdglich-
keiten unterstiitzt die Virtuelle Realitat diese Fahigkeiten und
erlaubt dem Benutzer das ,,Eintauchen” in diese Welt, d. h. das
Selbst-Teil-Werden in der Szenerie. Die Mdglichkeiten der In-
teraktion gestatten es dem Benutzer, in dieser kiinstlichen Welt
zu navigieren, d. h. diese kiinstliche Welt auf vielféltige Weise
zu erkunden und direkt Einfluss auf die Art der Prasentation
sowie die Handlung zu nehmen. Die Aktionen des Benutzers
werden dabei synchron ohne Zeitverzdogerung in die virtuelle
Welt tibertragen und dort entsprechend in eine Systemantwort
umgesetzt. Der Grad der Immersion und die Moglichkeiten zur
Interaktion sind dabei jedoch von den VR-typischen Ein- und
Ausgabegeraten abhdngig.

VR kann im Rahmen der Fabrikplanung zunachst als Werkzeug
zur Planungsunterstiitzung genutzt werden. Durch die Visu-
alisierung grofRer Datenmengen und komplexer Sachverhalte
wird die Planungsgeschwindigkeit gesteigert und auch fiir, be-
zogen auf Planungsaktivitaten, relativ unerfahrene Mitarbeiter
ein intuitiver Zugang zu dem behandelten Planungsproblem
geschaffen. Daneben ist es weiterhin moglich, durch die ver-
einfachte Variantenbildung sowie die friihzeitige Fehlererken-
nung Planungsaufwande und -kosten signifikant zu reduzieren.
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Durch die Nutzung der VR als Basis fur die Kooperations- und
Kommunikationsplattform der Digitalen Fabrik wird eine we-
sentliche Grundlage fiir weitgehende interdisziplindre Zusam-
menarbeit geschaffen. Zudem steigen durch die Mdglichkeit
der Einbeziehung ,,Betroffener” in die Planungsaktivitdten die
Planungsqualitat und letztlich auch die Akzeptanz des erzielten
Planungsergebnisses.

Daneben kann VR auch als Prasentationswerkzeug fiir Planungs-
ergebnisse bei Mitarbeitern, die ansonsten mit den operativen
Belangen einer Planung wenig oder nichts zu tun haben, ein-
gesetzt werden. Abstrakte Sachverhalte, die ansonsten beispiels-
weise durch CAD-Draufsichten oder Excel-Auswertungen darge-
stellt wiirden, kdnnen jetzt auf anschauliche, realitatsnahe Weise
den Entscheidern prasentiert werden [1], [2].

Die Nutzung von Virtual Reality in Unternehmen, deren Bandbrei-
te von allgemeinen Anwendungen (z. B. Gerateschulungen) bis
hin zu speziellen Werkzeugen aus dem Bereich der Digitalen Fabrik
reicht (z. B. Visualisierung von Hallenlayouts), ist in zahlreichen
Studien untersucht worden. Ein Hauptergebnis ist dabei, dass der
Einsatz von VR vor allem in Unternehmen eine Rolle spielt, deren
Umsatz eine Mrd. € groBtenteils deutlich Gbersteigt [3].

Hier besteht ein scheinbarer Widerspruch zum doch eigentlich
zumindest in Teilbereichen auch fiir die Zulieferindustrie und in
ihrer Verlangerung letztlich fir samtliche KMUs vorhandenen
Mehrwert von VR. Er ist jedoch leicht aufzul6sen, verfligen doch
besonders in der heutigen Situation lediglich die OEMs Uber die
notigen Etats, sich eine quasi auf ihr Unternehmen malRgeschnei-
derte, integrierte und umfassende Lésung leisten zu kdnnen. Zu
den hohen Kosten fiir VR-Systeme kommen der oft noch unklare
Nutzen sowie das fehlende Know-how zur Einfihrung und An-
wendung als weitere Haupt-Barrieren der VR-Implementierung
hinzu [3].

Das Know-how ist dabei, um die Nutzung von VR-Technologien
intern ohne Hilfe von aulen bewdltigen zu kdnnen, bei den Mit-
arbeitern des Unternehmens selbst aufzubauen, die idealer Wei-
se in einer Planungsabteilung zusammengefasst werden. Bei den
KMUs, bei denen zum Beispiel ein Fabrikrestrukturierungsprojekt
sowohl praktisch als auch theoretisch hdaufig immer noch den
Charakter des Einmaligen besitzt, ist neben den finanziellen Mit-
teln aus diesem Grund in den meisten Féllen auch kein ,,haupt-
amtlicher” Planer mit entsprechenden Kenntnissen vorhanden.
Momentan zielen zudem nahezu alle am Markt verfliigbaren
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Produkte auf eine Anwendung im Bereich der OEMs ab. Inhalt-
lich und preislich auf den Einsatz bei KMUs mit ihren speziellen
Anforderungen sowohl organisatorischer als auch technischer
Natur abgestimmte Versionen existieren kaum. Deshalb sollten
KMUs durchaus auch die Hilfe von Dienstleistern in Anspruch
nehmen, die die benétigten VR-Systeme und das zugehdrige
Know-how zur Verfligung stellen.

Stand der Forschung

Bevor im Folgenden ein mogliches Vorgehensmodell fiir den
Einsatz von VR-Werkzeugen in der Fabrik- und Anlagenplanung
erldutert wird, sollen zundchst zwei konkrete Beispiele fur VR-
Planungswerkzeuge vorgestellt werden.

In Abbildung 1 ist eine Darstellung des vom IMAB eingesetzten
Planungstisches zu sehen. Die Haupt-Hardwarekomponente
ist ein Rack (Punkt 1), in dessen unterem Teil sich ein Rechner
befindet. Er verwaltet die zur Planung nutzbaren Objekte und
berechnet die verschiedenen Darstellungsmdoglichkeiten. Im
oberen Teil des Racks sind zwei Beamer angebracht (Punkte 2
und 3), von denen der eine Uber einen Umlenkspiegel (Punkt
4) ein Bild auf die Flache eines weilRen Tisches projiziert, der vor
dem Rack steht (Punkt 5). Bei dieser Darstellung handelt es sich
um eine 2D-Ansicht des geplanten Layouts. Der andere Beamer
wirft die entsprechende 3D-Darstellung auf die Wand an der
Stirnseite (Punkt 6).

Abbildung 1: Ansichten des vom IMAB genutzten Planungstisches
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Diese Zweiteilung der visuellen Ausgabe ermdglicht es, einen
Planungszustand auf zwei verschiedene Arten zu betrachten.
Die Manipulation von Objekten wird tGber sogenannte Bricks
ermoglicht, kleine metallene Klétzchen mit infrarotreflektie-
render Beschichtung. Uber einen ebenfalls mit Hilfe des Um-
lenkspiegels auf den Tisch gerichteten Infrarotemitter und -sen-
sor (Punkt 7) lasst sich so die Position der Bricks auf dem Tisch
bestimmen. Wird ein Brick auf dem Tisch nun auf die Position
einer Maschine gelegt, wird diese im System ,aktiviert” und
digital mit dem Brick verbunden. Nun kann das Objekt durch
Verschieben oder Drehen des Bricks bewegt werden. Wenn die
gewlinschte Position erreicht ist, kann durch Verdecken des
Bricks mit der Hand die Infrarotverbindung zum Sensor un-
terbrochen werden, wodurch auch die Verbindung zwischen
Brick und Objekt geldst wird.

Immersive virtuelle Begehung von Fabrikanlagen mit
der VR-GroRprojektion

Mit einer Stereo-Projektionsflache von fast 30 Quadratmetern
handelt es sich bei der Anlage um die fur Fabrikplanungszwecke
grofte in Deutschland. Bestehend aus schwenkbaren Seg-
menten sind eine Vielzahl von Konfigurationen einstellbar, u.
a. eine Powerwall, eine 3-teilige CAVE sowie Zwischenformen
wie eine ,,L-Bench“ [4]. Eine Prinzipdarstellung der Projektions-
anlage mit Anwendungsbeispielen zeigt Abbildung 2. Die zu
erzeugende Umgebungssituation wird in Stereoprojektion auf
die drei Leinwandsegmen