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Vorwort

Mehr Fortschritt wagen — das steht tiber dem Koalitions-
vertrag. Und wer wie ich will, dass dieses Motto Gestalt
annimmt, der braucht dazu auch die Materialforschung.
Denn sie ist ein entscheidender Taktgeber des Fort-
schritts. Sie ldsst uns moderner, wettbewerbsfahiger und
klimafreundlicher werden. Sie bringt die Medizin, die
Elektromobilitdt und natirlich auch die Digitalisierung
voran. Gerade die Digitalisierung ist es aber umgekehrt
auch, die die Art und Weise fundamental verandert, wie
wir kiinftig Materialien erforschen und wie wir sie ent-
lang der Wertschopfungskette verarbeiten konnen.

Dabei fallt auf: Die Grenzen zwischen dem physischen
Material und den virtuellen Daten schwinden immer
mehr. Denn Materialien dienen einerseits als Trager von
Daten und Informationen. Und Daten werden anderer-
seits immer haufiger zum virtuellen Abbild realer Werk-
stoffe und Komponenten - zu sogenannten digitalen
Zwillingen. An die Stelle von langwierigen experimentel-
len Versuchsreihen treten dadurch zunehmend rechner-
gestlitzte Methoden. Das macht vieles leichter: Werk-
stoffe lassen sich viel schneller und effizienter designen,
Falle von Materialversagen besser prognostizieren und
Schéaden leichter vermeiden. So entstehen Produkte und
Infrastrukturen, die sicher und zuverlassig sind. Das ist
Fortschritt, wie wir ihn wollen.

Das Bundesministerium fiir Bildung und Forschung
treibt die Digitalisierung der Materialforschung darum
gezielt voran. Wir starken damit unsere Position im glo-
balen Wettbewerb und tragen zu einem technologisch
souverdnen Europa bei.

Die vorliegende Broschiire prasentiert unsere For-
derinitiative ,MaterialDigital“ mit der gleichnamigen
Innovations- und Koordinationsplattform. Sie stellt

die Projekte der ersten Férderrunde vor, durch deren
Grundlagenarbeit neue digitale Methoden und Tools fir
die Materialforschung entstehen. Dabei haben wir stets
im Blick, dass die Wirtschaft diese Ergebnisse optimal
nutzen kann - insbesondere auch kleine und mittlere
Unternehmen in den verschiedensten Branchen. Ihnen
zeigen wir durch vielfaltige Beispiele Potenziale und
Ankniipfungspunkte fir die eigenen Aktivitaten auf.

Liebe Leserinnen und Leser, hiermit lade ich Sie herzlich
ein, an diesem Prozess mitzuwirken. Lassen Sie uns die
digitale Transformation der Materialforschung gemein-
sam gestalten. Lassen Sie uns die Initiative ,Material-
Digital“ zu einem Erfolg machen. Lassen Sie uns mehr
Fortschritt wagen.

T (et Wb

Bettina Stark-Watzinger
Mitglied des Deutschen Bundestages
Bundesministerin fiir Bildung und Forschung
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Ziele und Inhalte der Forderinitiative

Der rapide Wandel hin zu einer informationsbasierten und vernetzten Entwicklung und Produktion ist auch fiir

die Materialforschung von besonderer Bedeutung, da zukiinftig die theoretischen Simulationen mit praktischen
Experimenten noch enger verzahnt und groBe Datenmengen einfacher bearbeitet werden miissen. So entsteht zu
jedem Werkstoff ein ,digitaler Zwilling“, der den gesamten Lebenszyklus eines Materials von seiner Produktion bis
zum Recycling reprisentiert und den Einsatz von Energie und Ressourcen minimiert. Diese digitale Transformation
verdndert bestehende Produktionsweisen und Geschiftsmodelle von Grund auf. Dieses Potenzial soll nachhaltig
adressiert und anwendungsorientiert genutzt werden.

Im Kontext dieses technologischen Wandels soll eine bis zur Herstellung) zusammengefiihrt. Unterstiitzt
zielgerichtete Transformation der Materialforschung wird die Initiative durch die Innovationsplattform

hin zu einer digitalisierten Multidisziplin erfolgen. Um MaterialDigital. Ziele sind unter anderem die Durch-
dieses Ziel zu erreichen, wurde die BMBF-Initiative dringung der deutschen und européischen/interna-
,MaterialDigital“ ins Leben gerufen. In diesem Rah- tionalen Forschungs- und Industrielandschaft sowie
men sollen Datenstrukturen und Schnittstellen ge- ein Andocken an die Methoden von Industrie 4.0, um
meinschaftlich erarbeitet und in konkreten Software- Fertigungsprozesse um die digitale Betrachtung des
werkzeugen implementiert werden. Hierbei werden Materials zu erginzen und sie damit vollstindig digital
Beitrédge aus allen mit der Materialentwicklung und abbilden zu kénnen. Entwicklungszeiten kénnen so

-verarbeitung befassten Sektoren (von der Forschung perspektivisch deutlich reduziert werden.



ZIELE UND INHALTE DER FORDERINITIATIVE

Die ersten im Jahr 2021 gestarteten Projekte zur
Forderung der digitalen Materialforschung sind
multidisziplindre akademische Verbiinde, die digitale
Methoden und Tools entwickeln, um Materialien im
Hinblick auf konkrete industrielle Anwendungen zu
etablieren oder signifikant zu verbessern. Grundlage
hierfir ist die Etablierung eines einheitlichen Systems
zur formalen Beschreibung von Materialien anhand
von Begriffen und Daten sowie Regeln Giber deren
Zusammenhang, das als sogenannte Materialontolo-
gie bezeichnet wird. Insgesamt férdert das BMBF in
dieser ersten Ausschreibungsrunde 13 Projekte mit

Fachcommunity

Strukturierung
Standardisierung,
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zur industriellen Anwendung

Innovationsplattform
MaterialDigital

Standards

Vernetzung
Netzwerkbildung,
Workshops,
Einrichten von
Fachgruppen,
Schulungen ...

einem Foérdervolumen von rund 20 Millionen Euro.
Mit dem zweiten Forderaufruf vom Juli 2021 werden
gezielt Industrieunternehmen eingebunden, um die
Anwendungsnihe der Projekte weiter zu steigern.
Weitere Mafnahmen sind geplant, um Deutschland
eine Vorreiterrolle in diesem Zukunftsfeld zu sichern.
Ubergreifendes Ziel ist es, die digitale Materialfor-
schung als brancheniibergreifende Schliisseltechnolo-
gie zu etablieren und damit die Innovationsfiahigkeit
insbesondere von kleinen und mittleren Unterneh-
men (KMU) zu starken.

Industrie 4.0

Transfer

Industrielle Verbundprojekte (2022 bis 2026)
Akademische Verbundprojekte (2021 bis 2024)

Infrastruktur
Bereitstellen von
Algorithmen,
Konzepten,
Softwaretools,
Materialdaten ...

Industrieller
Managementkreis

Uberblick zu Zielen, Inhalten und Akteuren der FordermaRnahme MaterialDigital

Kontakt

Ansprechpartner fiir Fragen zur Fordermafinahme
MaterialDigital ist:

Dr. Stefan Pieper

Projekttrager Materialien und Werkstoffe

VDI Technologiezentrum GmbH, Diisseldorf

E-Mail: pieper@vdi.de
Internet: werkstofftechnologien.de/programm/
digitalisierung


mailto:pieper%40vdi.de?subject=
https://www.werkstofftechnologien.de/programm/digitalisierung
https://www.werkstofftechnologien.de/programm/digitalisierung
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Die Innovationsplattform MaterialDigital

Die Plattform MaterialDigital (PMD) steht fiir die vom
BMBF geteilte Vision, in Deutschland einen industri-
ell relevanten Werkstoffdatenraum zu schaffen. Als
Kooperationsprojekt zwischen fiinf grofRen deut-
schen Forschungsinstituten der Materialwissenschaft
und Werkstofftechnik, (dem Fraunhofer-Institut far
Werkstoffmechanik, Karlsruher Institut fiir Tech-
nologie, Max-Planck-Institut fiir Eisenforschung,
Leibniz-Institut fiir werkstofforientierte Technologien
sowie der Bundesanstalt fiir Materialforschung und
-prifung) entwickelt die PMD gemeinsam mit der
wissenschaftlichen Community eine geteilte digitale
Plattform. Virtuelles Materialdesign entlang ganzer
Wertschopfungsketten und die digitale Begleitung
von Materialien im Produktlebenszyklus sollen so der
neue Standard werden. Um ein einheitliches, sys-
tematisches Vorgehen auf dem Weg zum virtuellen
Material zu ermdglichen, entwickelt die PMD dabei
skaleniibergreifende Werkzeuge und Standards, mit
denen die Digitalisierung der Materialien vorange-
bracht wird und ihren Weg in die industrielle Anwen-
dung finden kann.

Materialforschungsdaten sollen dazu innerhalb der
PMD , FAIR" sein: die notwendigen Voraussetzungen,
um Daten nachnutzbar zu machen, indem sie auffind-
bar (findable), zugénglich (accessible), interoperabel
mit gingigen Verarbeitungsformen kompatibel (inter-
operable) und so letztlich wiederverwendbar
(reusable) werden. Die Umsetzung dieses Ziels erfor-
dert als Basis eine gemeinsame Sprache, sogenannte
Materialontologien, deren Entwicklung als gemeinsa-
me Anstrengung der gesamten materialwissenschaft-
lichen Community in Angriff genommen werden
muss. Die PMD bringt mit diesem Ziel die Teilneh-
merinnen und Teilnehmer aus der Industrie, der
Forschung und internationalen Netzwerken zusam-
men und moderiert den Austausch: In einer ersten
BMBF-Ausschreibungsrunde in Zusammenhang mit
der PMD wurden beispielsweise Forschungsprojekte
zum Lebenszyklus von Kupferlegierungen oder fir
den Baustoff Beton und entsprechende Ontologie-

entwicklungen fiir die Prozesskette der Herstellung
und Verarbeitung angestof}en. Vergleichbare Projekte
fiir andere Werkstoffe (z. B. Keramiken, Stahle, Batte-
riematerialien) und exemplarische Herstellungsrou-
ten (z.B. 3D-Druck) erweitern das Spektrum.

Neben den Daten sollen auch die Auswertungsrou-
tinen im Rahmen der Plattform in Zukunft ,,FAIR
sein. Dazu werden in einer mafigeschneiderten
Softwareumgebung Workflows bereitgestellt, die

es erlauben, einzelne Prozessschritte in einer Kette
nachvollziehbar und automatisiert ablaufen zu lassen.
Die nach diesen Standards ausgelegten Methoden
konnen in der Wissenschaft und der Industrie spéter
um ein Vielfaches besser nachgenutzt werden, als es
heute gingige Praxis ist.

Hierfiir wird auch eine sichere und lokal zu imple-
mentierende Serverarchitektur entwickelt. Diese
ermoglicht unterschiedlichen Usergruppen die lokale
Speicherung ihrer Daten innerhalb eines vernetzten
Datenraums. Simtliche Ressourcen verbleiben immer
in der Hand ihrer Urheber, die dariiber entscheiden,
ob und mit wem diese geteilt werden. Forschungsein-
richtungen, Industrie und Mittelstand erhalten durch
die PMD so einen universellen digitalen Werkzeug-
kasten, der es erlaubt, Forschungsergebnisse immer
wieder neu zu verwenden oder gegebenenfalls durch
neue Geschiftsmodelle weiter zu vermarkten, und
zwar ohne Souverdnitit abzugeben.

Um in der digitalen Zukunft der industriellen Wert-
schopfung angesichts beschleunigter Innovations-
zyklen nachhaltige und ressourcenschonende
Loésungen zu entwickeln, ist die Digitalisierung der
Materialwissenschaft der nachste grofe Schritt. Dies
erfordert bereits im Entwicklungsprozess die breite
Beteiligung vieler Stakeholder. Informieren Sie sich
unter materialdigital.de Giber die Moglichkeiten der
Mitgestaltung.


https://materialdigital.de/
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Kurzinterview mit Prof. Dr. Peter Gumbsch
Leiter des Fraunhofer-Instituts fiir Werkstoffmechanik (IWM)
und des Instituts fiir Angewandte Materialien am KIT

Sprecher der Plattform MaterialDigital

Wo steht Deutschland/Europa in Bezug auf
die Digitalisierung der Materialforschung im
Vergleich zu anderen Wirtschaftsregionen
(USA, Asien)?

Die USA und China haben bei den atomistischen
Methoden zur Vorhersage von Molekiil- oder
Kristalleigenschaften einen Vorsprung gegeniiber
uns in Europa. Wenn es um die Veranderung des
Materials in der Fertigung und die Verfolgung
der sich andernden Werkstoffeigenschaften bei
der Bauteilherstellung oder im Einsatz geht, ist
das anders. Hier sind wir vorne dran und leisten
mit der PMD Pionierarbeit.

Was ist Ihre Vision fiir die Weiterentwicklung
der Plattform in den néchsten fiinf bis zehn
Jahren?

Die PMD wurde zunichst mit fiinf akademischen
Einrichtungen konzipiert. Mit den ersten wissen-
schaftlichen Projekten schaffen wir jetzt exemp-
larische Losungen fir einzelne Werkstoffe oder Fer-
tigungsschritte. Als Nachstes miissen exemplarisch
industrielle Fertigungsketten ins Visier genommen
werden, um perspektivisch einen Datenraum zu
schaffen, der einen Werkstoff mit seinem digitalen

Zwilling im gesamten Lebenszyklus verfolgen kann.

Wie konnen sich nicht direkt geforderte KMU
im Bereich der Materialforschung beteiligen
und welchen Nutzen bietet die Plattform?

Die PMD bietet schon heute ein 6ffentliches Forum
fiir den Austausch innerhalb der Forschungscom-

munity rund um die Digitalisierung der Mate-
rialien. Uber unsere Website wird man jederzeit
mit aktuellen Informationen versorgt. Zusatzlich
bietet die PMD auch niederschwellig direkte Aus-
tauschmoglichkeiten flir saimtliche interessierten
Stakeholder an.

Wie wird die Datensicherheit und -hoheit bei
der Plattform sichergestellt?

Die PMD orientiert sich dazu am ,Industrial Data
Space“ (IDS), der durch ein starkes Netzwerk grofier
Unternehmen gestiitzt zum De-facto-Architektur-
standard fir Souveranititsfragen beim Austausch
von Industriedaten wird. Wir tibertragen die Logik
nun auf die Welt der Materialien. Ziel ist, Daten in
der Hoheit des Datenerzeugers zu belassen und die-
sem so die volle Kontrolle zu geben, wem er welche
Information zu welchem Zeitpunkt preisgeben will.

Welche Aktivititen gibt es zur Anbindung an
das Thema Industrie 4.0?

Erst durch eine durchgingige digitale Reprasenta-
tion von Materialien werden sich die Wertschop-
fungspotenziale der Industrie 4.0 wirklich aus-
schopfen lassen. Die PMD sieht ihre Arbeit daher als
notwendige Erganzung der Industrie 4.0. Fiir uns
steht die Entwicklung einer maschinenverstandli-
chen, formalisierten Beschreibungslogik fiir Werk-
stoffe und ihre Eigenschaften im Vordergrund, die
dann in Zukunft mit Daten aus der Industrie 4.0
angereichert und kombiniert wird.
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Projektbeschreibungen

1.1 Der Lebenslauf von Kupfer
wird digital - fr innovatives
Materialdesign bis zum Recycling

Worum geht es?

Kupfer ist aufgrund seiner guten mechanischen Ei-
genschaften und der hervorragenden Leitfahigkeit ein
Schliisselwerkstoff fiir die elektrische Ubertragung
von Energie und Daten. Im Zuge der digitalen Trans-
formation der Gesellschaft sowie der Energie- und der
Mobilitdtswende nimmt die Bedeutung von Kupfer
rasant zu. Hierbei spielen nicht nur groflvolumige
Anwendungen wie elektrische Leiter fir Generatoren,
Leitungssysteme und Motoren eine Rolle, sondern im
Besonderen auch innovative kleinteilige Anwendun-
gen, wie beispielsweise hochbelastbare und zuverlas-
sige Steckverbinder fiir Sensoren und Steuerungsele-
mente, die im Kontext von Industrie 4.0 ein besonders
starkes Wachstum verzeichnen. Aufgrund der strate-
gischen Bedeutung von Kupfer und der zunehmenden
Bedeutung der internationalen Lieferketten ist ein
effizienter Umgang von der Rohstoffgewinnung bis
zum Recycling von elementarer Bedeutung fiir den
Standort Deutschland.

Ubergeordnetes Projektziel ist die Schaffung der
technischen Grundlagen (Konzepte) fiir ein Daten-
Okosystem, das es ermoglicht, die unterschiedlichen
Werkstoffanforderungen und Verarbeitungsschritte
von Kupfer tiber den gesamten Lebenszyklus ab-
zubilden und fiir digitale Optimierungsschritte zu
nutzen. Von der Erfassung der Stoffstrome und der
Kenntnis von Stoff- und Prozessrouten sowie den
Materialeigenschaften profitieren vor allem wichtige
Bereiche wie die Legierungsentwicklung durch die
Verbesserung des Entwicklungsprozesses und die
Eigenschaftsoptimierung neuer Legierungen sowie
die Recyclingverfahren. Grundlage hierfir ist der
Aufbau sogenannter Ontologien, die als eine Art
Wissensnetz verstanden werden kdnnen. Sie dienen
als gemeinsame Standards fiir die Beschreibung von

Werkstoffen und technischen Vorgiangen. Sie helfen
bei der digitalen Erfassung von Prozessschritten sowie
von Materialeigenschaften. Parallel dazu werden Kon-
zepte fiir Datenstrukturen, die Speicherung und den
Austausch von Werkstoff- und Prozessdaten tiber neu
zu definierende Schnittstellen erarbeitet. Das Daten-
okosystem wird zwar reprasentativ fiir die Werkstoff-
klasse Kupfer entwickelt, ist aber ebenso auf weitere
Materialklassen iibertragbar.

Methodik und Tools

Das Konsortium bringt ein umfassendes Know-how

entlang der Wertschopfungskette der Kupferverarbei-

tung ein, wobei der Fokus auf folgenden Teilaspekten

liegt:

- Ontologieentwicklung sowie Digitalisierung von
Material-, Prozess- und Simulationsdaten

« Digitale Abbildung der Prozesse Legierungsent-

wicklung und Strangguss

Einspeisen numerischer und realer Werkstoffdaten

fiir das Datendkosystem

- Datenvalidierung durch Mikrostrukturanalyse und
Bauteilpriifung

« Digitalisierung der Werkstoffkreisldufe mit Fokus
auf das Recycling

Im Ergebnis soll es mit dem Datensystem moglich

sein, Kupferlegierungen auf Basis maschinenlesbarer

Beschreibungen vorgelagerter und nachfolgender

Abschnitte des Lebenszyklus digital zu entwickeln.

Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

» Flow3D (CFD) fiir GieRRsimulation

« Thermo-Calc-Software CALPHAD fiir
Phasengleichgewichte

- Data Space Management System DSMS

« HSC Chemistry von Outotec; zur Berechnung
und Analyse von thermodynamischen Parametern
von chemischen Reaktionen und Prozessen

- RDF Processing Toolkit, RDFUnit, PySHACL,
RML-Mapper, LIMES



PROJEKTBESCHREIBUNGEN

Anwendungspotenziale

Die Bereitstellung digitalisierter Lebenszyklen von
Kupfer ist fir die Industrie von hohem Nutzen. Unter-
nehmen mit innovativen Losungen beispielsweise fiir
die Industrie 4.0 oder die Energiewende werden durch
digitale Tools befahigt, neue Kupferlegierungen pro-
aktiv hinsichtlich 6konomischer und 6kologischer

Kriterien fiir ihre Wertschopfungsketten zu bewerten.

Beispielsweise liefRe sich unter dem Gesichtspunkt der
Nachhaltigkeit und gesetzlicher Vorgaben der Auf-
wand an Energie fiir das Recycling einer Legierung

Projektdaten

Projekttitel

Projektpartner

01.03.2021 - 28.02.2024

Projektlaufzeit

Forderkennzeichen 13XP5119A-G

abschétzen oder die Frage beantworten, ob Zulieferer
die nétigen Rohmaterialien mit den entsprechenden
Anforderungen und in der geforderten Zusammen-
setzung liefern konnen. Die Digitalisierung kann so
wesentliche Impulse setzen, um den Umgang mit der
strategischen Ressource Kupfer entlang der gesamten
Wertschopfungskette effizienter und Innovationen
nachhaltiger zu gestalten. Das Projekt treibt den
Ausbau der Kreislaufwirtschaft in Deutschland weiter
voran und kann als Vorbild auch auf andere metalli-
sche Werkstoffe iibertragen werden.

Datenokosystem fir die digitale Materialforschung auf Basis Ontologie-basierter digitaler
Reprasentationen von Kupfer und Kupferlegierungen (KupferDigital)

fem Forschungsinstitut fir Edelmetalle und Metallchemie

Deutsches Kupferinstitut Berufsverband e. V.

Bundesanstalt fur Materialforschung und -prifung (BAM)

Fraunhofer-Institut fir Werkstoffmechanik (IWM)

Helmholtz-Zentrum Dresden-Rossendorf (HZDR), Helmholtz-Institut Freiberg
fur Ressourcentechnologie (HIF)

Institut fir Angewandte Informatik e. V.

Fraunhofer Institut fir Mikrostruktur von Werkstoffen und Systemen (IMWS)



1.2 Vom Stahlblech zur
Crashsicherheit mit innovativen
digitalen Strategien

Worum geht es?

Die Innovationskraft der Stahlindustrie basiert auf
der kontinuierlichen Weiterentwicklung von Stiahlen
mit mafigeschneiderten Eigenschaften, wie Festig-
keit und Duktilitét, unter den Randbedingungen der
Wirtschaftlichkeit und Herstellbarkeit. Ein Grof3teil
der heute eingesetzten Stahle ist entweder weiter-
oder neuentwickelt, wobei die Beherrschung der Mi-
krostruktur-Eigenschaftsbeziehungen eine entschei-
dende Rolle spielt. Um aus der Stahlschmelze durch
nachgelagerte Verarbeitungsprozesse gewiinschte
Werkstoffeigenschaften gezielt einstellen zu kénnen,
sind Simulations- und Charakterisierungsmethoden
unerldssliche Hilfsmittel. Problematisch ist bislang
allerdings die Kopplung von Simulationsmethoden

MATERIALDIGITAL

entlang der Prozesskette unter Bertiicksichtigung un-
terschiedlicher Zeit- und Langenskalen. Hier setzt das
Projekt StahlDigital an, das auf die Erarbeitung neuer
digitaler Strategien fur Stahlwerkstoffe zielt. Dabei
werden sowohl die Herstellung des Materials, die Ver-
arbeitungsprozesse wie auch das Design der fertigen
Bauteile betrachtet, damit diese zukiinftig schneller
und passgenauer entwickelt werden kénnen.

Methodik und Tools

Die Leistungsfihigkeit dieser Werkzeuge wird anhand
industrieller Anwendungsszenarien im Rahmen der
Entwicklung und Optimierung von Stahlblechen fiir
Karosseriebauteile demonstriert. Dabei wird der ge-
samte Herstellungsprozess von der Halbzeugherstel-
lung tber die Bauteilherstellung bis zur Bauteileigen-
schaft (Crashsicherheit) mit einbezogen. Es existieren
fiir jeden der betrachteten Prozessschritte geeignete
Simulationswerkzeuge. Die wissenschaftliche Heraus-
forderung besteht somit darin, eine Ontologie zu

Kategorie/Werkzeug (Lizenz) Kurzbeschreibung

Atomistik

« VASP (Lizenz am MPIE)
« Sphinx (MPIE-Entwicklung, Open Source)
+ LAMMPS (Open Source)

Mikrostruktur-Eigenschaften

» Dream3D (Dream3D License)
« DAMASK (GPL3)
- VirtualLab (Toolbox des Fraunhofer-IWM)

Wirmebehandlung

« MICRESS (kommerziell)

« OpenPhase (GPL3)

« Zelluldrer Automat (Toolbox des MPIE)
« CALPHAD, DICTRA (kommerziell)

Prozess und Bauteile

+ Abaqus (kommerziell)
+ LS-Dyna (kommerziell)

Datenraum- und Workflowmanagement

» DSMS (Open-Source-Lizenz)
+ SimPhoNy (Open-Source-Lizenz, BSD-3hnlich)
« Pyiron (BSD3)

Ontologiemanagement

= VoCol (MIT)

« QuitStore (GPL3)

« RDFUnit (Apache 2.0)
« JekyllRDF (MIT)

Dichtefunktionaltheorie
Dichtefunktionaltheorie
Molekulardynamik

Mikrostrukturgenerierung
Multifeld-Kristallplastizitat
Mikrostruktursimulation

Phasenfeld

Phasenfeld

CA fir WBH-Simulation
Thermodynamische Berechnungen

FEM-Programme fir Blechumformung, Crashsimulation

Datenraum
Kopplungstechnik
Workflowplattform

Visualisierung/Kuratierung
Kuratierung, Versionierung
Qualitatsmessung
Webvisualisierung
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Material-, Prozess- und
Bauteildesign fiir
Karosseriebleche
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Werkstoff-
modellierung

Modellvalidierung

Werkstoff-
charakterisierung

Digitale Strategien fur das Material-, Prozess- und Bauteildesign von Karosserieblechen

entwickeln, auf deren Grundlage die einzelnen
Programme gekoppelt werden kénnen. Ein Cloud-
basiertes virtuelles Labor erlaubt die Schaffung einer
Datenbasis fiir die Optimierung der Halbzeugherstel-
lung durch die Korrelation von Mikrostruktur und Ei-
genschaften in Abhidngigkeit von der Prozesskette und
dem Werkstoff. Auf dieser Basis wird eine intelligente
Materialkarte fiir gekoppelte Umform-/Crashsimula-
tionen in Abhédngigkeit von der chemischen Zusam-
mensetzung und den Prozessparametern entwickelt.

Eingesetzte Simulationsmodelle und
Softwaretools

Im Rahmen des Projektes StahlDigital ist jeweils
der Einsatz verschiedener Softwaretools in den in
der Tabelle aufgefiihrten Anwendungsbereichen
vorgesehen.

Projektdaten

Projekttitel

Koordinator
Projektpartner

01.02.2021 - 31.01.2024

Projektlaufzeit

Forderkennzeichen 13XP5116A-C

Anwendungspotenziale

Die Projektergebnisse legen die Grundlagen fiir die
beschleunigte Einfiihrung von neuen Werkstoffen
und Prozessen in der Produktentwicklung von Blech-
bauteilen. Entwicklungszeiten und -kosten kénnen so
reduziert werden. Aufgrund der Ubertragbarkeit der
Projektergebnisse, insbesondere tiber die Plattform
MaterialDigital, werden die Materialforschung sowie
die Herstellung und Verarbeitung von Materialien
mit digitalen Methoden, Konzepten und Verfahren
nachhaltig gestarkt. Eine Optimierung im Bereich des
Materials hat einen grofien Einfluss auf die Nachhal-
tigkeit durch die Einsparung von Legierungselemen-
ten, Material, Energie und ist auch aufgrund der sich
dndernden Rohstoffsituation und regulatorischen
Anforderungen von hoher strategischer Bedeutung
fur die deutsche Industrie.

Ontologie-basierte interoperable Workflows zur Entwicklung und Optimierung
von Stahlwerkstoffen fiir den Bauteileinsatz: Von der Blechhalbzeugherstellung
zur Crashsicherheit (Stah(Digital)

» Max-Planck-Institut fir Eisenforschung

- Institut fir Angewandte Informatik e. V.
« Fraunhofer-Institut fir Werkstoffmechanik (IWM)



=

0

1.3 Mit Hilfe Kinstlicher Intelligenz
zur Optimierung langlebiger
Stahlbauteile

Worum geht es?

Kinstliche Intelligenz revolutioniert viele Bereiche
unseres tiaglichen Lebens, angefangen bei personali-
sierter Internetwerbung tiber selbstfahrende Automo-
bile bis hin zu selbstoptimierenden Industrieanlagen.
Das Projekt iBain hat sich zum Ziel gesetzt, Kiinstliche
Materialintelligenz zur Optimierung hochfester Stih-
le zu etablieren. Bainit, ein bestimmtes Stahlgefiige,
hat aufgrund seiner komplexen inneren Struktur
herausragende mechanische Eigenschaften, die bei
der Herstellung bewusst eingestellt werden kdnnen.
Dabei sind bainitische Mikrostrukturen hierarchisch
mehrskalig und weisen Struktureigenschaften bis
hinunter zur Nanoskala auf. Deshalb ist bereits die
experimentelle Charakterisierung héchst komplex
und stark von der subjektiven Erfahrung des Experi-
mentators abhdngig. Durch den Einsatz Kiinstlicher
Intelligenz sollen im Projekt iBain signifikante Fort-
schritte erzielt werden im Hinblick auf:

einen systematischen Zugang zur Charakterisie-
rung der Mikrostrukturen

Reduzierung des ,menschlichen Faktors®
Korrelationen zwischen Prozess, Mikrostruktur,
Materialeigenschaften und Lebensdauer

Schaffung der Voraussetzungen fiir ein intelligent-
datengefiihrtes Prozessdesign

Methodik und Tools

Als Methodik werden automatische Mustererkennung
und Simulationen zur Ergdnzung experimenteller
Befunde eingesetzt. Die Ausbildung bainitischer
Mikrostrukturen wird in einem Multiskalenansatz

Projektdaten

Projekttitel

Koordinator Simulation - ICAMS

Projektpartner

Projektlaufzeit 01.04.2021 - 31.03.2023

Forderkennzeichen 13XP5118A-C

MATERIALDIGITAL

numerisch simuliert. Ein besonderer Fokus liegt in der
Abhingigkeit der Mikrostruktur vom Prozess, wobei
simulierte 3D-Mikrostrukturen mit experimentellen
Mikrostrukturen korreliert und verifiziert werden.
Statistische Methoden der Versuchsplanung (soge-
nanntes Design of Experiments) helfen, Experimente
und Simulationen zu planen sowie Redundanzen

zu vermeiden. Schliefilich wird eine automatisierte
Steuerung des Arbeitsablaufs und Datenflusses (,,au-
tomated workflow*“) etabliert. Als Ergebnis wird ein
mafgeschneiderter Produktionsablauf vorgeschlagen,
um optimierte Erzeugnisse mit tiberlegenen Eigen-
schaften produzieren zu konnen.

Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

- KMI-basierte Mikrostrukturanalyse der experimen-
tellen und simulierten Daten mittels maschinellen
Lernens und Deep-Learning-Verfahren in Python

+ Pyiron als Workflowmanager

- Phasenfeldsimulationen der Mikrostrukturent-
wicklung mittels OpenPhase

Anwendungspotenziale

Das Projekt iBain ist als ein ,,Demonstrator” zu sehen
fur ein vollstandig automatisiertes Management-
system zur Material- und Prozessoptimierung unter
Kopplung moderner, skalentibergreifender experi-
menteller Analysemethoden mit skaleniibergreifender
Simulation. Die Erzeugung virtueller Mikrostrukturen
sowie die auf Kinstlicher Intelligenz basierte Mikro-
strukturanalyse lassen sich auf eine Vielzahl techni-
scher Prozesse tibertragen und sind deshalb fiir den In-
dustriestandort Deutschland und Europa sehr relevant.
Durch beschleunigte und vereinfachte Produktent-
wicklung wird somit zur Sicherung von Arbeitsplat-
zen am Hochlohnstandort Deutschland und zu einer
nachhaltigen Industrieproduktion beigetragen.

Intelligent-datengefiihrtes Prozessdesign fir ermidungsresistente Stahlbauteile am Beispiel
bainitischer Mikrostruktur (iBain)

» Ruhr-Universitat Bochum - Institut fiir Werkstoffe - Mikromechanische und makroskopische

« Fraunhofer-Institut fir Werkstoffmechanik (IWM)
» Rheinisch-Westfalische Technische Hochschule Aachen — Institut fir Eisenhittenkunde
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14  Neue Materialien fur den
3D-Druck von Aluminium

Worum geht es?

Additive Fertigungsverfahren wie der 3D-Druck
gewinnen in vielen industriellen Anwendungsfeldern
zunehmend an Bedeutung. Ein wesentlicher Vorteil
gegeniiber konventionellen Fertigungsverfahren ist
die erheblich hohere Gestaltungsfreiheit, die beispiels-
weise Leichtbaustrukturen mit deutlich effizienterem
Materialeinsatz ermdéglichen. Beim metallischen
3D-Druck mittels selektiven Laserstrahlschmelzens
(SLM-Verfahren) lassen sich die Leichtbaupotenziale
aufgrund einer eingeschrankten Materialverfiigbar-
keit noch nicht voll ausschopfen. Speziell bei Alu-
minium ist die Auswahl auf wenige 3D-druckbare
Legierungen beschrinkt, die allerdings geringe
Festigkeitswerte aufweisen. Hochfeste und dabei
gleichzeitig duktile Legierungen konventioneller
Umformprozesse lassen sich aufgrund eines geringen

11

Heifrisswiderstandes mittels Laserstrahlschmelzens
ublicherweise nicht rissfrei verarbeiten. Die Verarbeit-
barkeit von Aluminiumlegierungen hingt vor allem
vom Erstarrungsverhalten ab, welches durch die che-
mische Zusammensetzung, den Temperaturgradien-
ten und die Erstarrungsgeschwindigkeit mafRgeblich
beeinflusst wird. Eine systematische Optimierung
von Aluminiumpulverlegierungen im Hinblick auf die
Verarbeitbarkeit mittels SLM-Verfahren ist bislang vor
dem Hintergrund einer Vielzahl von Einflussfaktoren
und Wirkmechanismen noch nicht moéglich. Ziel des
Projektes ist es, eine digitale Strategie zu entwickeln,
welche den Heifdrisswiderstand eines digitalen Ma-
terialzwillings bewertet. Hierzu wird eine Ontologie
fir den Stofffluss und die einzelnen Prozessschritte
erarbeitet und auf Basis dieser konnen optimierte
Aluminiumlegierungen fiir das SLM-Verfahren mit
Hilfe digitaler Methoden entwickelt werden.



=
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Methodik und Tools

Um die Projektziele zu erreichen, forschen die Pro-
jektpartner an einem speziellen Computermodell zur
Beschreibung des Aluminiumwerkstoffes und des
Metall-3D-Druck-Prozesses (hier der SLM-Prozess).
Das Computermodell beriicksichtigt physikalische
Effekte, die im Nanometer- (GréfRenordnung der
wechselwirkenden Atome) bis Millimeterbereich
(Grofe einer Stecknadel) wirken und das Ergebnis
des Metall-3D-Drucks beeinflussen. Als Grundlage
werden Daten experimentell erhoben und in ein
Modell tiberfiihrt, das schliefdlich verifiziert wird.

Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

Modellierung des Temperaturfeldes tiber Finite-
Elemente-Methode (Abaqus)

Modellierung der Erstarrung des Gefiiges mittels
der Phasenfeldmethode (MICRESS)
Molekulardynamiksimulation zur Modellierung des
zweiphasigen (fliissig/fest) Zugversuchs (LAMMPS,
nanoSculpt)

Molekulardynamiksimulation zur Modellierung der
Kavitation (LAMMPS, nanoSculpt)

Bildanalyse zur Validierung der Heifrisse (Image])
Thermodynamische Methoden zur Bestimmung der
thermophysikalischen Eigenschaften der Legierun-
gen (Thermocalc)

Projektdaten

Projekttitel fiir SLM (DiStAl)

Koordinator

Projektpartner (IMWF)

01.02.2021 - 31.01.2024

Projektlaufzeit

Forderkennzeichen 13XP5115A-B

MATERIALDIGITAL

Anwendungspotenziale

Bei einem Erfolg des Projektes wird kiinftig ein digita-
les Werkzeug bereitstehen, das die Einsatzmdglichkei-
ten des 3D-Drucks mit Aluminiumlegierungen erwei-
tert und auch auf andere Metalle iibertragen werden
kann. Beispielsweise bei Gas- und Dampfkraftwerken
ist durch die Anwendung hochwarmfester Legierun-
gen in Kombination mit der Geometriefreiheit des
additiven Fertigungsverfahrens mit einer deutlichen
Steigerung der Einsatztemperaturen und damit des
Wirkungsgrades zu rechnen. Aber auch in ande-

ren Anwendungsfeldern wie dem Automobil- und
Maschinenbau bestehen Potenziale fiir optimierte
Leichtbauldsungen. Die digitale Entwicklung der
optimierten Legierungen ermdglicht den Unterneh-
men eine signifikante Kosten- und Zeitersparnis.

Digitale Strategie zur Entwicklung von neuen, heiRrisswiderstandsfahigen Al-Pulverlegierungen

» Materialprifungsanstalt — Universitat Stuttgart

- Universitat Stuttgart — Institut fir Materialprifung, Werkstoffkunde und Festigkeitslehre
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1.5 Digitale Materialentwicklung
far den industriellen metallischen
3D-Druck

Worum geht es?

Additive Fertigungsverfahren werden immer hiufiger
bei der Herstellung von technischen Systemen und
Komponenten eingesetzt. Mittlerweile lassen sich vie-
le verschiedene Materialien mit additiven Verfahren
verarbeiten und Werkstiicke mit sehr anspruchsvollen
geometrischen Formen drucken. Stahlwerkstoffe fiir
additive Fertigungsverfahren stehen seit einigen Jah-
ren im Fokus umfangreicher Forschungsaktivititen.
Neben schon lidnger etablierten Anwendungsfeldern
des 3D-Drucks wie Rapid Prototyping und Rapid Too-
ling werden additiv gefertigte Bauteile zunehmend
dauerhaft in Produkten und Maschinen eingesetzt.
Dies stellt erhohte Anforderungen an zyklische
Kennwerte und -kurven von Materialparametern. Das
Wissen um die genauen Eigenschaften der gedruckten
Materialien, die stark von den gewéhlten Prozessen
und eingestellten Prozessparametern abhingen, ist
oft noch unzureichend. Daher lassen sich viele Ein-
satzgebiete 3D-gefertigter Bauteile heute noch nicht
vollstandig erschlieflen und Potenziale der Technik
nicht voll ausschopfen. Eine bessere Kenntnis dieser
Werte hilft dem Wirtschaftsstandort Deutschland,
diese Technik fiir zukiinftige Anwendungen, z. B. im
Leichtbau fiir Energie- und Ressourceneinsparungen,
zu nutzen.

Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

Es werden verschiedene Simulationsmodelle und

Tools eingesetzt, darunter:
ein Ansatz zur Prognose der Spannungs-Dehnungs-
Verhalten, basierend auf mehrskaligen Crystal-
Plasticity-Finite-Elemente-Methoden (OOF2,
Neper, Abaqus)
Modellierungen mittels FEM zur Makrostruktur-
simulation PBF-LB/M-gefertigter Stihle (Abaqus
FEA)
FEM zur Geflige-, Eigenspannungs- und Verzugser-
mittlung der Makrostruktur fir die mit DED-
Arc verarbeiteten Stihle (simufact welding)
Protégé als Ontologieeditor
automatisierte Generierung anisotroper Material-
karten fiir additiv verarbeitete Stahle aus Ontolo-
giedaten (Python, OWL)
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Durch LBM (Laser Beam Melting) hergestellte Wabenstruktur

Methodik und Tools

Den Schwerpunkt des Projektes bildet die experi-
mentelle und numerische Charakterisierung der
statischen und zyklischen Materialkennwerte additiv
hergestellter Stahlstrukturen. Dabei werden drei
verschiedene Fertigungsverfahren - Laserstrahl-
schmelzen, Extrusion von Kompositen und Auftrags-
schweiflen - unter Variation der Prozessparameter am
Beispiel nichtrostender Stahllegierungen miteinander
verglichen. Ein wichtiger Aspekt hierbei sind Erweite-
rungen in der Mehrskalenmodellierung zur prizisen
Prognose von Kennwerten und Kennkurven, wobei
Eingangsparameter insbesondere aus mikrostruktu-
rellen Untersuchungen erhalten werden. Fiir die sich
aus den verschiedenen Verfahren ergebenden Mate-
rialkennwerte sind konkrete Ontologien und digitale
Workflows zu entwickeln, die es erlauben, die zusam-
mengetragenen Materialinformationen prozessorien-
tiert und physikalisch addquat abzubilden, zu kate-
gorisieren und anschliefiend auf Basis semantischer
Abfragen auszuwerten und zu analysieren.



Anwendungspotenziale

Das im Projekt entwickelte Datensystem kann einen
Machbarkeitsnachweis zur Etablierung einer Syste-
matisierung von Materialentwicklung und -anwen-
dung mit Fokus auf die industrielle Anwendbarkeit
erbringen. In der Industrie wie z.B. im Automobilbau
werden zunehmend additive Fertigungsverfahren
und Konzepte des Rapid Prototyping oder des Rapid
Tooling und teilweise auch das Rapid Manufacturing

Projektdaten

MATERIALDIGITAL

angewendet. Teilweise ist angedacht, das komplette
Management von Ersatzteilen Gber digitalisierte,
datenbasierte Ansatze zu realisieren. Durch die im
Vorhaben eingebundenen Industriepaten erfolgt ein
unmittelbarer Praxistest fiir unterschiedliche Wirt-
schaftsbereiche. Im Falle eines Projekterfolges sind
aus den datenbasierten Anwendungen hohe wirt-
schaftliches Potenziale und gesellschaftlicher Nutzen
zZu erwarten.

Proiekttitel Ontologien fir die dezentrale Erfassung von mehrskaligen statischen und zyklische Kennwerten
) von additiv gefertigten Stahlstrukturen aus Experiment und Simulation (ODE_AM)
» Materialforschungs- und -prifanstalt an der Bauhaus-Universitat Weimar

Projektpartner « Fraunhofer-Einrichtung fir GieRerei-, Composite- und Verarbeitungstechnik

Projektlaufzeit 01.03.2021 - 29.02.2024

Forderkennzeichen 13XP5117A-D

» Technische Universitat Ilmenau, Fachgebiet Fertigungstechnik
» Technische Universitat Hamburg - Institut fir Digitales und Autonomes Bauen
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Prototyp einer robotischen Glasschmelzanlage in Aktion. Eine weiterentwickelte Anlage soll Kernstiick eines vollautomatischen und intelligenten
Expertensystems zur Glasentwicklung werden.

1.6 Vollautomatisches intelligentes
Expertensystem zur Hochdurch-
satz-Glasentwicklung

Worum geht es?

Der Werkstoff Glas zeichnet sich durch die weite und
kontinuierliche Einstellbarkeit seiner chemischen
Zusammensetzung sowie einzigartige schmelzba-
sierte Formgebungsverfahren aus. Durch das breit
einstellbare Eigenschaftsspektrum, die kostengiins-
tige Darstellbarkeit variabler Geometrien und die
bereits jetzt erreichte hohe Recyclingquote und damit
Nachhaltigkeit sind Glaswerkstoffe Schliisselkompo-
nenten moderner und zukiinftiger Hochtechnologien.
Die resultierenden Anforderungen an die Effizienz der
Glasentwicklung sind jedoch derzeit nicht erfiillbar.
Die gezielte Anpassung physikalischer und chemi-
scher Eigenschaften an die anwendungsbezogenen
Anforderungen erfolgt in der Regel empirisch und ist

aufgrund des geringen Automatisierungsgrades kos-
ten-, energie- und zeitintensiv. Besondere Herausfor-
derungen sind dabei die breite Variabilitdt moglicher
chemischer Zusammensetzungen, die notwendigen
hohen Prozesstemperaturen sowie grofie Liicken in
den verfiigbaren Datenbanken - insbesondere beziig-
lich der Prozessdaten. Datengetriebene Methoden zur
Glasentwicklung und Prozessoptimierung sind nicht
etabliert. Das Verbundvorhaben GlasDigital zielt auf
den Aufbau einer Ontologie-basierten digitalen Inf-
rastruktur und die Entwicklung darin eingebetteter
vollautomatischer intelligenter Expertensysteme zur
Hochdurchsatz-Glasentwicklung. Durch den Einsatz
robotischer Syntheseverfahren in Kombination mit
selbstlernenden Maschinen wird die Entwicklung
neuartiger - zum Beispiel mechanisch festerer -
Glaser erheblich beschleunigt und kostengtinstiger.



Methodik und Tools

Die Projektarbeiten basieren auf dem Prototyp einer
robotischen Glasschmelzanlage, fiir den zunachst
Inline-Sensorik zur Prozessiiberwachung und -op-
timierung (u.a. Schiumen, Viskositat beim Guss)
entwickelt und implementiert wird. Fiir die Schmelz-
tiberwachung und Optimierung werden zudem auf
maschinellem Lernen basierende Algorithmen einge-
setzt sowie Methoden zur Hochdurchsatzanalyse von
Glasern u.a. in Bezug auf Zusammensetzung, Dichte
und Homogenitit erarbeitet. Parallel werden ML-ba-
sierte lernfihige Algorithmen zur Glasformulierung
ggf. unter Einbindung von lernfiahigen Softwaretools
zur Literaturauswertung entwickelt und adaptiert
sowie die Grundlagen fiir eine ontologische Beschrei-
bung der Materialklasse Glas gelegt.

Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

- Programmiersprache Python (Anaconda-Distribu-
tion) und die integrierte PyCharm-Entwicklungs-
umgebung

« Integrierte Pyiron-Entwicklungsumgebung fiir die
Erstellung von Workflows

« Comsol Multiphysics fiir die Erstellung des digitalen
Workflows

Projektdaten

Projekttitel

MATERIALDIGITAL

- Protégé als Ontologieeditor sowie OntoDocker
far den Zugriff auf Blazegraph-Instanzen und als
Framework fiir den Aufbau einer Ontologie-basier-
ten digitalen Infrastruktur

- Scikit-learn- und PyTorch-Machine-Learning-
Bibliotheken sowie Support-Vector-Regression-,
Random-Forest-Regression-, Neural-Networks- und
Gaussian-Process-Regression-Methoden zur Erstel-
lung von Machine-Learning-Modellen zur Vorher-
sage von Glaseigenschaften

Anwendungspotenziale

Die erarbeiteten Ergebnisse sind generell fiir die
Glasentwicklung von Interesse, insbesondere fir
Multikomponentengléser fiir Displays, Glasfaserver-
bunde, Glaskeramiken, Lotmaterialien und ande-

re glasig-kristalline Funktionswerkstoffe. Breite
Anwendungspotenziale bieten sich beispielsweise in
der Optik und Medizintechnik, der Mikroelektronik
und der Mikroelektromechanik. Auch in Bezug auf
aktuelle technologische Herausforderungen sowie
die Entwicklung von Glasern hoherer Festigkeit fiir
die Substitution von Kunststoffen, beispielsweise in
Verpackungsanwendungen, kann das Projekt wichtige
Losungsbeitrage generieren.

Datengetriebener Workflow fir die beschleunigte Entwicklung von Glas (GlasDigital)

+ Bundesanstalt fir Materialforschung und -prifung (BAM)

Projektpartner + Technische Universitat Clausthal - Institut fir Nichtmetallische Werkstoffe

01.02.2021 - 31.01.2024

Projektlaufzeit

Forderkennzeichen 13XP5122A-D

- Friedrich-Schiller-Universitat Jena — Otto Schott-Institut fir Materialforschung
» Fraunhofer-Institut fir Silicatforschung ISC
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1.7 Innovative Multilayerkeramiken
fir Kommunikation, Automobil
und Energietechnik

Worum geht es?

Technische Keramiken werden in der Mikroelektro-
nik hiufig eingesetzt, wenn das zu fertigende Bauteil
hohen Belastungen wie beispielsweise Temperatur-
schwankungen ausgesetzt ist. Die technischen An-
forderungen an Verdrahtungstrager in den Bereichen
Telekommunikation, Sensorik oder Automobil sowie
eine weiter zunehmende Miniaturisierung erfordern
héufig die Integration gedruckter Metallstrukturen
in mehrlagige keramische Bauteile (,Multilayer-
technologie®). Eine wesentliche Gemeinsamkeit aller
Multilayerkonzepte ist die Kombination der Keramik
mit anderen Werkstoffen. Hierbei miissen prinzipiell
mechanische Fehlpassungen durch unterschiedliche
Schwindung und thermische Ausdehnung sowie
Grenzflachenreaktionen beachtet werden. Die typi-
schen Folgen dieser Effekte sind Rissbildung, Delami-
nation, Verzug und Verdnderung der physikalischen
Eigenschaften. Aufgrund der komplexen Wechselwir-
kungen zwischen den Materialien in den zahlreichen
Fertigungsschritten erfordert die Entwicklung inno-
vativer Bauteilkonzepte zeitaufwendige und kosten-
intensive experimentelle Versuchsreihen. Das Projekt
KNOW-NOW verfolgt das tibergeordnete Ziel, digitale
Werkzeuge zu implementieren, die experimentelle
Daten aus der Werkstoffentwicklung und Multilay-
ertechnik zusammenfihren und fiir die industrielle
Anwendung schneller nutzbar machen.

Packung von Beschleunigungssensoren im glaskeramischen Multilayer
in Nutzenfertigung als Beispiel fir Anwendungen in der Mikrosystem-
technik
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Methodik und Tools

Im Projekt wird eine erweiterbare Ontologie fiir die
keramische Multilayertechnik erarbeitet, die mate-
rialbezogene und technologische Daten mit Simula-
tionen automatisiert verkniipft und fiir ingenieurs-
technische Fragestellungen auswertbar macht. Als
Fallbeispiele werden zwei Designs vom Pulver bis
zum Bauteil experimentell realisiert und begleitend
simuliert. Die relevanten Daten werden dabei durch-
gingig erfasst, Zusammenhinge und Entscheidungs-
szenarien werden erstmals in Form einer Ontologie
abgebildet. Die Schwerpunktsetzung der Simulation
erfolgt auf den Co-Sinterprozess, weil hier die in
vorgelagerten Fertigungsschritten auf verschiedenen
Skalen eingeprigten Materialeigenschaften der Griin-
folien sowie Ofen- und Prozessparameter in beson-
derer Weise zusammenwirken und eine Vorhersage
des Ergebnisses mit klassischen Simulations- oder
Prozessiiberwachungstools noch nicht erfolgreich
demonstriert wurde.

Eingesetzte Simulationsmodelle
und Softwaretools

« Diskrete-Element-Methode zur Simulation der
Dichteverteilung bei der Lamination der bedruck-
ten Einzellagen (LIGGGTHS)

+ Finite-Elemente-Methode zur Simulation der
Schwindung und der Eigenspannungen beim
Co-Sintern der mehrlagigen Bauteile (ANSYS)

- Finite-Elemente-Methode zur Multiphysik-Simu-
lation der Funktionseigenschaften von Bauteilen
(COMSOL)



Anwendungspotenziale

Die Projektergebnisse werden Unternehmen der kera-
mischen Industrie zur Verfligung stehen, um kiinftige
Produktentwicklungen beispielsweise im Bereich
Energietechnik schnell zur Marktreife zu fihren

und damit einen moéglichst frithen Markteinstieg zu
ermoglichen. Hochleistungskeramiken mit neuen
Eigenschaftskombinationen sind eine Voraussetzung
fiir Innovationen in vielen Schlisseltechnologien und
ermoglichen dadurch eine positive Hebelwirkung fiir

Projektdaten

Projekttitel

(KNOW-NOW)

Projektpartner

01.03.2021 - 29.02.2024

Projektlaufzeit

Forderkennzeichen 13XP5123A-D

MATERIALDIGITAL

den Wirtschaftsstandort Deutschland, beispielsweise
in den Zukunftsbereichen Elektromobilitit, autono-
mes Fahren oder Industrie 4.0. Anwendungsbeispiele
innovativer Multilayerkeramiken sind keramische
Vielschichtkondensatoren in der Mikroelektronik,
planare Festoxidbrennstoff-/-elektrolysezellen fiir
Power-to-Gas-Anlagen, Steuergerite in der Auto-
mobilindustrie sowie Schaltungstréger fiir Hoch-
frequenzanwendungen (Antennen, Filter etc.) in der
Telekommunikation.

Keramische Multilayer-Entwicklung durch Neugestaltung Ontologie-basierter Wissenssysteme

+ Bundesanstalt fur Materialforschung und -prifung (BAM)

- Technische Universitat Berlin - Institut fir Werkzeugmaschinen und Fabrikbetrieb
» Ernst-Abbe-Hochschule Jena - University of Applied Sciences
« Fraunhofer-Institut fir Keramische Technologien und Systeme (IKTS)
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1.8  Mit digitalen Methoden zur
klimavertraglichen Kihlung
der Zukunft

Worum geht es?

Die gesamte Klimatechnik, aber auch aktuelle und
zukinftige Schliisseltechnologien wie Kiinstliche
Intelligenz oder Quantencomputer, sind ohne Kiihl-
gerdte iberhaupt nicht denkbar. Dies gilt fiir den
Standort Deutschland, aber in noch grofierem Mafie
fur die USA, China oder Indien. Aktuell werden fast
ausschliefilich elektrisch betriebene Kompressoren
fir die Kélteerzeugung genutzt, bei denen Wiarme
durch das Komprimieren und Entspannen gasférmi-
ger Kithlmittel von einer kalten zu einer warmen Seite
transportiert wird, wobei viel Energie verbraucht
wird. Fir die Verringerung des damit verbundenen
CO,-Ausstofies sind alternative Kiithl- und Heizkon-
zepte, die weniger Strom benétigen und umweltver-
tragliche Materialien nutzen, von grofRer Bedeutung.
Mit den in diesem Projekt betrachteten ,magnetoka-
lorischen“ Materialien sollen technische Innovationen
gelingen, die zu einer stromsparenden und umwelt-
schonenden Kilteerzeugung beitragen - und das vom
Privathaushalt bis zur industriellen Nutzung. Magne-
tokalorische Materialien erwdrmen sich, sobald sie auf

ein magnetisches Feld treffen, und geben die entstan-
dene Wirme an die Umgebung ab. Beim Entfernen
des Feldes kiihlt sich das Material dann schlagartig

ab und ermoglicht so ein steuerbares Kiithlverfahren
ohne umweltschadliche Kithlmittel. Magnetokalo-
rische Kiihlsysteme besitzen dabei einen bis zu 30
Prozent héheren Wirkungsgrad als Kompressoren.
Bisher hat das Verfahren aber noch keine praktische
Bedeutung, da einerseits extrem grofie Magnetfelder
fiir eine ausreichende Kiihlleistung notwendig sind
und andererseits kritische Rohmaterialien wie seltene
Erden verwendet werden. Losungsansitze werden
von bisher nicht bekannten Verbindungen auf Basis
sogenannter Heusler-Legierungen erwartet, die sich
aus den nichtmagnetischen Metallen Kupfer, Mangan
und Aluminium zusammensetzen. Durch die Kombi-
nation verschiedener Metalle ist die Vielfalt moglicher
Heusler-Verbindungen so grof, dass eine vollstan-
dige experimentelle Untersuchung unmdoglich ist.
Hier setzt das Projekt DiProMag an, das ein digitales
Datensystem entwickelt, auf dessen Basis sich Mate-
rialeigenschaften mit Kiinstlicher Intelligenz vorher-
sagen und sich so aussichtsreiche Materialkombinati-
onen deutlich schneller ermitteln lassen.
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»In der Zusammenarbeit mit der PMD steht fiir alle Beteiligten ein intensiver Austausch
zum Voneinanderlernen und fiir die zukiinftige Zusammenarbeit im Vordergrund. Zu
modellierendes Wissen, das fiir mehrere Projekte relevant ist, wird gemeinsam entwi-
ckelt und in die Kernontologie integriert. Das bedeutet dann weniger Arbeit bei der Mo-
dellierung fiir einzelne Projekte, eine potenziell bessere Modellierung und eine bessere
Integrierbarkeit und Verstdndlichkeit der Daten verschiedener Projekte.”

Methodik und Tools

Gemeinsam mit einem Industriepartner soll die ge-
samte Prozesskette von der experimentellen Herstel-
lung und Charakterisierung der magnetokalorischen
Materialien tiber deren theoretische Beschreibung
bis zum Aufbau eines Demonstrators realisiert und
durchgehend digitalisiert werden. Basierend auf
einem neuen Ansatz zur skalierbaren Entwicklung
umfangreicher Ontologien werden alle Prozessdaten
und verfolgten Absichten digital reprisentiert. Uber
ein spezielles Verfahren werden diese strukturierten
und unstrukturierten Daten zum Trainieren eines
hochdimensionalen Datenraumes verwendet, um
iiber Analogieschliisse vollstindig digital neues
Wissen Giber materialphysikalische Zusammenhinge
zu gewinnen. Langfristiges Ziel ist der Aufbau einer
digitalen magnetokalorischen Materialbasis und
deren Nutzung fur die Entdeckung und Entwicklung
besserer Materialeigenschaften, um zukinftig schnel-
ler, effektiver und kostengiinstiger industrietaugliche
Losungen in kiirzerer Zeit zu finden. In Zusammen-
arbeit mit einem Hersteller fiir Haushaltsgeréte sollen
im Projekt aus identifizierten erfolgversprechenden
Legierungen mittels Hybrid-3D-Drucker Kompo-
nenten fir ein Kithlaggregat erstellt werden, um die
Praxistauglichkeit zu testen.

Projektdaten

Projekttitel

Koordinator - Fachhochschule Bielefeld

= Universitat Bielefeld

Projektpartner

Projektlaufzeit 01.02.2021 - 31.01.2024

Forderkennzeichen 13XP5120A-B

Teilprojektleiter Dr. Basil ELL (Uni Bielefeld)

Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

« DFT zur Extraktion von Heisenberg-
Austauschkonstanten (VASP)

- Atomistische Spindynamik- und Monte-Carlo-
Methoden zur Bestimmung des magnetischen
Entropiednderung (CINOLA, Eigenentwicklung)

- Phasenfeldmethode zur Optimierung der Schicht-
dicken fiir die martensitische Transformation
(Comsol Multiphysics)

- Finite-Elemente-Simulationen des vollstindigen
Kailtezyklus eines prototypischen Devices (Comsol
Multiphysics)

Anwendungspotenziale

Die industrielle Anwendung der Magnetokalorik hat
das Potenzial fir einen Quantensprung im Hinblick
auf die Etablierung klimaschonender Kaltetechni-
ken, deren Bedarf sich im Zeichen des Klimawandels
in den kommenden Jahren stark erhohen wird. Ein
wichtiges Anwendungsfeld ist hier die Hausgerate-
technik, wobei deutsche Hersteller mit der neuen
Technologie einen deutlichen Wettbewerbsvorsprung
erarbeiten konnten. Generell wird das im Projekt ent-
wickelte Datensystem als Modell dienen, um auf Basis
datengetriebener Optimierungsarbeiten schnell und
flexibel mit alternativen Materialentwicklungen auf
kiinftige Einschriankungen und Verfiigbarkeiten von
Rohstoffen reagieren zu konnen.

Digitalisierung einer Prozesskette zur Herstellung, Charakterisierung und prototypischen
Anwendung magnetokalorischer Legierungen (DiProMag)
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1.9 Digitalisierung smarter
Materialien und ihrer
Herstellungsprozesse

Worum geht es?

Werkstoffentwicklungen sind eine wesentliche
Triebkraft fiir innovative Produkte. Technologische
Fortschritte haben in den letzten Jahrzehnten zu
einem Trend intelligenter Produkte gefiihrt, bei
denen mechanische Systeme mit Hilfe elektronischer
Ansteuerung und Datenverarbeitung zu mechatro-
nischen Systemen kombiniert werden. Eine zentrale
Rolle spielen dabei die ,smarten Materialien®. Diese
besitzen die ausgepragte Eigenschaft, auf externe Ein-
fliisse (wie elektrische, magnetische und thermische
Anregungen) z. B. durch Verformung zu reagieren. Im
Verbundvorhaben werden exemplarisch die Material-
klassen piezoelektrische Keramiken, thermische und
magnetische Formgedachtniswerkstoffe sowie dielek-
trische Elastomere betrachtet. Aufgrund des komple-
xen und vom Herstellungsprozess abhédngigen Materi-
alverhaltens erfordert eine zielgerichtete Entwicklung
smarter Materialien jedoch eine exakte Beschreibung
der Eigenschaften sowie der dafiir notwendigen Her-
stellungsprozesse. Das Verbundvorhaben fokussiert
auf eine digitale Abbildung der Materialien und ihrer
Herstellungsprozesse, womit eine beschleunigte Ent-
wicklung von Werkstoffen und Prozesstechnologien
im industriellen Mafdstab ermoglicht werden soll, um
im internationalen Wettbewerb Vorteile erlangen und
Marktchancen wahrnehmen zu kénnen.

Methodik und Tools

Im interdisziplindren Konsortium SmabDi, bestehend
aus Forscherinnen und Forschern sich ergdnzender
Gebiete der Informatik, Material- und Ingenieurwis-
senschaft, werden erstmals tibergreifend fiir verschie-
dene smarte Materialien effiziente Wege zum Zugriff
und zur Analyse grofler Datenmengen aus experi-
mentellen Versuchen und Simulationen entwickelt.
Daraus werden Ansitze zur Materialherstellung und
-anwendung abgeleitet und ein anwendungsspezifi-
scher Vergleich ermoglicht. Schwerpunkt ist einerseits
die umfassende Modellierung und computerbasierte
Beschreibung der betrachteten smarten Materiali-

en. Andererseits wird ein informationstechnisches
Abfragesystem etabliert, das mittels der vorhandenen
Modelle und Daten abstrakte Anfragen zu den smar-
ten Materialien beantwortet.
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Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

Fiir den Datenzugriff wird ein eigenes OBDA-Soft-
waresystem (Ontologie-basierter Datenzugriff; engl.:
ontology-based data access) entwickelt. Neben der rei-
nen Datenabfrage soll auch ein Zugriff auf die Mate-
rialmodelle integriert werden, was zum OBDMA-An-
satz (Ontologie-basierter Daten- und Modellzugriff;
engl.: ontology-based data and model access) fiihrt.
Als Basissystem fiir die Anfragetransformation dient
das Open-Source-System ontop, das u. a. in Form
eines Plugins im Protégé-Editor genutzt werden kann.
Als Datenbanksystem wird die Open-Source-Lésung
PostgreSQL eingesetzt, wihrend als Kommunika-
tionsschnittstelle SPARQL verwendet wird.

Abhingig von der Betrachtungsebene und der Mo-
dellgenauigkeit kommen unter anderem lineare und
nichtlineare Material- und Hysteresemodelle sowie
kontinuumsphysikalische und konzentrierte Bauteil-
modelle zum Einsatz, die in Workflows eingebunden
werden. Neben numerischen Softwaretools, basierend
auf der FEM wie z. B. Comsol und Ansys, werden
skriptbasierte Losungen, basierend auf der Program-
miersprache wie C++, Python und Matlab, sowie das
blockorientierte Softwaretool Matlab/Simulink fiir
die Losung der Modelle eingesetzt.

Anwendungspotenziale

Die im Konsortium SmaDi angestrebten Ergebnis-

se konnen kiinftig den Forschungsaufwand bei der
Auswahl und Optimierung der Materialien erheblich
reduzieren und zu passgenauen Produktentwick-
lungen fiihren, wovon vor allem Interessenten aus

der Industrie und die im Markt involvierten KMU
profitieren werden. Perspektivisch verringert dies

die Markteinstiegshiirden fiir Anbieter von smarten
Materialien und ermoglicht somit die Entwicklung,
Etablierung und Verbreitung zukunftsweisender
Produkte u. a. in den Bereichen Sensorik, Aktorik

und fiir Generatoren. Auf der Grundlage des tiberge-
ordneten Ansatzes fiir smarte Materialien lassen sich
die entwickelten informationstechnischen Losungen
auflerdem auf andere Materialklassen tibertragen und
konnen in Zusammenarbeit mit der Innovationsplatt-
form MaterialDigital fiir andere Verwertungszweige
genutzt werden.



Projektdaten

Projekttitel

Projektpartner

01.02.2021 - 31.01.2024

Projektlaufzeit

Forderkennzeichen 13XP5124A-E

1.10 Besser und effizienter
produzieren durch digitale
Kautschukverarbeitung

Worum geht es?

In der klassischen Kautschukverarbeitung ist auch zu
Zeiten von Industrie 4.0 der Einsatz handwerklichen
Personals weiterhin hoch. Dieser Wirtschaftszweig
weist somit ein hohes Potenzial beziiglich einer Au-
tomatisierung von Arbeitsablaufen auf. Als Beispiel-
prozess aus der Gummiindustrie ist die Verarbeitung
von Kautschukmischungen mittels Extrusion gewahlt
worden. Die Prozesskette, beginnend bei den Rohstof-
fen und endend beim fertigen Gummibauteil, unter-
teilt sich in viele Teilschritte. Wesentlich sind neben
der Auswahl der Rohstoffe die Prozessschritte Mi-
schen - Walzen - Formgeben - Vulkanisieren sowie
die anschliefiende Qualitdtskontrolle am Endprodukt.
Entlang der einzelnen Schritte werden viele Daten er-
hoben, zum Beispiel direkte Maschineneinstellungen
wie Drehzahl, Schnecken- und Zylindertemperatur
oder indirekte Maschinendaten wie Kautschuktem-
peratur, Druck und Leistung. Oft ist die Qualitét des
Endproduktes jedoch stark von den Erfahrungswer-
ten der langjahrigen Mitarbeiterinnen und Mitarbei-
ter aus den unterschiedlichsten Disziplinen abhingig.
Insbesondere beim Einsatz von Naturkautschuk,
einem nachwachsenden und haufig nicht spezifizier-
ten Rohstoff, kommt es oft zu Schwankungen in der
Verarbeitung. Im Forschungsprojekt DIGITRUBBER
sollen das Wissen und die Erfahrung der Mitarbeite-

MATERIALDIGITAL

Digitalisierung smarter Materialien und ihrer Herstellungsprozesse (SmaDi)

TU Berlin — Fachgebiet Elektromechanische Konstruktionen

Universitat zu Libeck - Institut fir Informationssysteme

TU Ilmenau - Fachgebiet Mechatronik

TU Chemnitz - Lehrstuhl fir Werkstoffwissenschaft
Fraunhofer-Institut fur Werkzeugmaschinen und Umformtechnik (IWU)
Fraunhofer-Institut fir Angewandte Polymerforschung (IAP)
Fraunhofer-Institut fir Keramische Technologien und Systeme (IKTS)

rinnen und Mitarbeiter genutzt werden, um vorhan-
dene und experimentell zu bestimmende Prozessda-
ten zu sammeln, auszuwerten und anschliefend zu
digitalisieren. Um eine Verkniipfung all dieser Daten
aus den unterschiedlichsten Disziplinen von Prozess-
technik, Logistik, Chemie, Physik und Mathematik
(Simulation) zu vereinen, werden die bestehenden
Sprachgebréuche jeder einzelnen Disziplin in eine ge-
meinsame einheitliche Sprache tiberfiihrt. Ziel ist es,
iber die Echtzeit-Vernetzung aller beteiligten Maschi-
nen niher am Qualititsoptimum zu produzieren.

Methodik und Tools

Im Projekt wird eine computergestiitzte Verkniipfung
der Produktionsprozesse Mischen - Walzen - Ext-
rudieren der Kautschukverarbeitung aufgebaut. Die
vor, wihrend und nach dem Prozess aufgenommenen
Daten werden genutzt, um iiber geeignete regelungs-
technische Algorithmen materialabhidngige Verarbei-
tungsfenster zu identifizieren. Grundvoraussetzungen
sind hierbei die zu entwickelnden Online-Messme-
thoden zur Beurteilung der Material- und Formteil-
qualitit vor, wihrend und nach der Extrusion sowie
die Entwicklung eines digitalen Abbilds des Prozesses.
DIGITRUBBER verkniipft Giber Data-Mining und
Machine-Learning-Ansitze eine gemeinsame Be-
trachtung simulierter und experimenteller Daten und
die Auswertung durch den Produktionsprozess gene-
rierter Daten. Relevante Parameter der Materialien
und Prozesse werden tiber verschiedene Messsysteme
erfasst und digitalisiert, um die Reproduzierbarkeit
des Produktionsprozesses sicherzustellen.
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Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

DIGITRUBBER umfasst die Simulation der thermi-
schen, chemischen und mechanischen Eigenschaften
von Elastomeren. Das Projekt beinhaltet die Entwick-
lung neuartiger Gleichungssysteme zur separaten
Modellierung der Vulkanisationszwischenprodukte
und der Vernetzungsstruktur. Verfahren zur Parame-
teranpassung geeigneter Vernetzungskinetikmodelle
und realistischer hyperelastischer Materialmodelle
fiir ungefiillte und gefiillte Elastomere sollen in
MATLAB untersucht werden, um das nichtlineare
Verhalten von Elastomeren zu modellieren. Eine
Finite-Elemente-Implementierung der thermisch-
chemisch-mechanischen Theorie des Vulkanisations-
prozess in technischen Elastomeren unter Bertick-
sichtigung der Vernetzungsdichte, einschliefilich der
Nachvernetzung, ist in kommerziellen Finite-Elemen-
te-Softwareprodukten aktuell nicht verfiigbar. Viele
Modelle in der Literatur vernachlissigen zudem die
Temperaturabhingigkeit, konkurrierende Nebenre-
aktionen, Reversion usw. Daher soll in diesem Projekt
ein innovatives User-Defined-Element-Skript (UEL)
in FORTRAN als Subroutine fiir die kommerzielle
Finite-Elemente-Software SIMULIA Abaqus entwi-
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ckelt werden, um den Multiphysik-Vulkanisations-
prozess in Elastomeren zu simulieren. Die Evaluation
von geeigneten Data-Mining- und KI-Algorithmen
erfolgt in Python und MATLAB.

Anwendungspotenziale

Die Digitalisierung der Prozesskette der Kautschuk-
verarbeitung hat das Potenzial, den Verarbeitungs-
prozess und die Qualitit von Kautschukfertigteilen
zu optimieren und damit erhebliche Kosten durch
verringerten Einsatz von Arbeitskraft und Material
einzusparen. Neben dem Einsparpotenzial hinsicht-
lich Ausschussmengen/Fehlchargen an Kautschuk-
mischungen wird sich eine Verringerung des hand-
werklichen Aufwands bei der Kautschukproduktion
ergeben. Sobald eine funktionsfihige Datenbank mit
entsprechender Ontologie im Rahmen der Plattform
MaterialDigital bereitsteht, ist eine hohe Akzeptanz in
der kautschukverarbeitenden Industrie zu erwarten.
Prinzipiell besteht nach der Etablierung des Daten-
systems die Moglichkeit zur Erweiterung auf weitere
Prozesse wie Spritzguss und Heizpressen sowie auch
auf 2-Komponenten-Fertigung wie Gummi/Metall
bzw. Gummi/Thermoplast.

Durch Digitalisierung werden der Verarbeitungsprozess und die Qualitat von Kautschukfertigteilen optimiert.
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»Die Zusammenarbeit der Einzelprojekte innerhalb der PMD erméglicht die Entwicklung
einer Kernontologie, die Standards und Richtlinien zusammenfiihrt und ein nahtloses
Zusammenspiel der materialspezifischen Teilontologien gewdhrleistet. Die angestrebte
Bereitstellung entwickelter L6sungen wird zum Aufbau einer (ibergreifenden Material-
datenbank beitragen, mit deren Hilfe Datenmengen besser strukturiert, maschinenles-
bar und somit fiir die breite Fachcommunity besser verfligbar gemacht werden.“

Prof. Dr. Ulrich Giese (Deutsches Institut fiir Kautschuktechnologie e. V.)

Projektdaten

Projekttitel

Projektpartner

und Regelungstechnik

01.04.2021 - 31.03.2024

Projektlaufzeit

Forderkennzeichen

13XP5126A-G

1.11 Verlangerung der Lebensdauer
von Windkraftanlagen mittels
digitaler Zwillinge

Worum geht es?

Faserverstiarkte Kunststoffe (FVK), wie glas- und
kohlenstofffaserverstiarkte Kunststoffe, verfiigen tiber
ein enormes Leichtbaupotenzial und finden zuneh-
mend Anwendung im Mobilitits- und Energiesektor,
beispielsweise zum Bau von tragenden Strukturen in
Windkraftanlagen. Wechselnde mechanische Lasten
koénnen in diesen Strukturen, wie z.B. Rotorbléttern,
zu einer allméhlichen Verdnderung des Materi-

als - der sogenannten Ermiidung - fithren und die
Funktionsfahigkeit der Anlagen gefihrden. Nach dem
Boom der letzten Jahrzehnte im Bereich Windenergie
werden in Deutschland zurzeit nur noch wenige Ka-
pazititen neu installiert. Gleichzeitig erreichen mehr
und mehr Anlagen das Ende ihrer Lebensdauer. In der

Digitale Kautschukverarbeitung am Beispiel Extrusion (DIGITRUBBER)

Deutsches Institut fur Kautschuktechnologie e. V.

Technische Informationsbibliothek (TIB)

Jade Hochschule Wilhelmshaven/Oldenburg/Elsfleth - Standort Oldenburg -
Institut fir Angewandte Photogrammetrie und Geoinformatik

Institut fir Nanophotonik Géttingen e. V.

Hochschule Hannover - Fakultdt IV — Wirtschaft und Informatik

Leibniz Universitat Hannover — Fakultat fir Maschinenbau — Institut fir Transport-
und Automatisierungstechnik

Leibniz Universitat Hannover — Fakultat fir Maschinenbau — Institut fiir Mess-

ndheren Zukunft muss aus diesem Grund entschie-
den werden, ob ein wesentlicher Teil der bestehenden
Anlagen weiterbetrieben werden kann oder vom Netz
genommen werden muss. Das Forschungsvorhaben
SensoTwin verfolgt das Ziel, die Untersuchung des
Ermidungsverhaltens von FVK voranzutreiben und
dabei virtuell Fertigungsdefekte und Streuungen der
Materialeigenschaften zu bertiicksichtigen, um eine
zuverlassige digitale Prognose der Dauerfestigkeit von
Faserverbundwerkstoffen zu erzielen.

Methodik und Tools

Der Forschungsansatz des Projektes ist es, Schadi-
gungseffekte, die wihrend der Verarbeitungs- und
Herstellprozesse von FVK-Bauteilen auftreten,
messtechnisch und simulativ zu erfassen und sie mit
experimentellen und realen am Bauteil gemessenen
Daten abzugleichen. Basis hierfiir ist die Entwicklung
einer Ontologie zur digitalen Verarbeitung relevanter
Material- und Prozessdaten und darauf aufbauend
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eine Software-App zur Berechnung der Betriebs-
festigkeit von FVK, mit der Materialstrukturen und
-eigenschaften auf verschiedenen Skalenebenen und
Lebensabschnitten genauer beschrieben und vorher-
gesagt werden konnen. Der Fokus der Untersuchun-
gen liegt auf dem fiir die Fertigung von Rotorblittern
fir Windkraftanlagen gdngigsten Fertigungsprozess,
der Vakuuminfusion von trockenen Faserhalbzeug-
Gelegen mit anschliefRender Hartung. Die Simulati-
onsaktivititen adressieren vor allem die Erfassung
der Faserorientierungsverteilung aus einer Drapier-
simulation, die Analyse der Eigenspannungen aus
einer Aushértesimulation sowie die Betrachtung des
Ermiidungsverhaltens in einer Struktursimulation.
Durch den Einsatz faseroptischer Sensoren an einem
Demonstratorbauteil kann das Ermiidungsverhalten
im zyklischen Betrieb bis zum Versagen gemessen
und mit dem digitalen Modell verglichen werden. Mit
dem im Projekt entwickelten digitalen Zwilling wird
es moglich, die Einfliisse aus dem Herstellprozess, wie
Defekte, Eigenspannungen, Faserorientierungsvertei-
lungen, Porosititen oder Faservolumengehaltsgradi-
enten, zu bewerten und mit realen Belastungsdaten
zu koppeln.

Projektdaten

Projekttitel
Koordinator
Projektpartne
Projektlaufzeit 01.02.2021 - 31.01.2024

Forderkennzeichen 13XP5121A-B

» Technische Universitat Miinchen
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Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

+ Prozesssimulation (Finite-Elemente-Methode) mit
Abaqus FEA und COMPRO

+ Multiskalen-Struktursimulation (Finite-Elemente-
Methode) mit Abaqus FEA

- Ontologieentwicklung mit Protégé und WebVOWL

+ Ontologieimplementierung mit Jupyter
Notebook, Pyiron und Git

Anwendungspotenziale

Die im Projekt entwickelten digitalen Werkzeuge
sollen einen Beitrag leisten, um die Rezertifizierung
bestehender Windkraftanlagen zu verbessern und
Altanlagen tber die bei Inbetriebnahme berechnete
Lebensdauer hinaus zu betreiben. Die Einbindung
von mehreren Industriepaten aus den Bereichen der
Herstellung und Zertifizierung von Windanlagen
beglinstigt die praktische Verwertung der Ergebnisse.
Dariiber hinaus werden die Arbeiten zur Entwicklung
einer strukturierten Materialontologie und eines
generischen Softwaretools zur Betriebsfestigkeits-
rechnung von FVK auch anderen Branchen, die FVK
nutzen, zugutekommen. Sicherheitsmargen und
iiberdimensionierte Bauteilauslegungen aufgrund
von Toleranzen beziiglich der Material- sowie Fer-
tigungsqualitdt konnen so reduziert und dadurch

die Wirtschaftlichkeit des Einsatzes faserverstarkter
Kunststoffe weiter verbessert werden.

Sensorintegrierter Digital Twin fur Hochleistungs-Faserverbundanwendungen (SensoTwin)

- Technische Hochschule Deggendorf
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MATERIALDIGITAL

1.12 Betondesign digital:
Potenziale fir das Bauwesen

Worum geht es?

Beton ist weltweit einer der wichtigsten Konstrukti-
onswerkstoffe und zeichnet sich durch eine enorme
Anpassungsfiahigkeit an sich verandernde Anfor-
derungen aus. Damit verbunden ist eine hohe und
kontinuierlich zunehmende Komplexitat hinsichtlich
der Ausgangsstoffe, Rezepturen und des Herstellungs-
prozesses. Bisher sind die Daten zu Einzelaspekten
dieser komplexen Kette fragmentiert bei den jewei-
ligen Akteuren gespeichert, so dass eine Zusammen-
fiithrung tiber den kompletten Herstellungsprozess
selten moglich ist. Somit setzt eine Ausschopfung des
technischen und umweltbezogenen Potenzials der
Betonbauweise hochste Expertise bei den Einzelak-
teuren der Bauindustrie voraus. Der derzeit unbefrie-
digende Transfer von neuen Erkenntnissen aus der
Forschung und Erfahrungen aus erfolgreichen Spezi-
alanwendungen in die breite Praxis wirkt sich hierbei
nachteilig aus. Das Verbundprojekt , LeBeDigital“
stellt sich die herausfordernde Aufgabe, ein allgemein
verfiigbares und auf den Prozess der Betonherstellung
mafigeschneidertes Daten- und Wissensmanage-

ment auf Basis allgemeingtltiger Ontologien und
Workflows zu entwickeln. Dabei liegt der Fokus auf
dem Herstellungsprozess unter den gut steuerbaren
Bedingungen in der Fertigteilindustrie. Ziel ist es, ska-
lentibergreifend die fiir die Betonherstellung relevan-
ten experimentellen und simulierten Materialdaten
wissensbasiert zu verkniipfen, zu validieren und fir
zukiinftige Anwendungen in der Fertigteilproduktion
nutzbar zu machen.

Methodik und Tools

Das Projekt zielt zunachst auf die experimentelle
Beschreibung von Prozessen bei der Betonherstel-
lung, wie Mischen, Hydratation und Lagerung, mit
Hilfe einer Ontologie. Diese bildet die Klammer, um
bereits existierende erfahrungs- und datenbasierte
Modelle sowie experimentelle Datensatze in einem
Workflow zu integrieren, der es ermdoglicht, aus Mess-
daten zusétzliche, abgeleitete Grofien zu bestimmen.
Weiterhin werden Module zur Simulation von Beton
auf Makro-, Meso- und Mikroskala weiterentwickelt
und Schnittstellen definiert, um einzelne spezifische
Softwareimplementationen austauschbar und das
Tool damit universell nutzbar zu machen.

Ein zentraler Aspekt ist dabei die Entwicklung eines
Konzepts zur Speicherung experimenteller wie
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auch simulierter Daten inklusive der Metadaten, die
innerhalb des Betonherstellungsprozesses von den
Ausgangsstoffen bis zum Bauteil in einer Datenbank
gespeichert und abrufbar sind.

Eingesetzte Simulationsmodelle

und Softwaretools

FEM-Modelle zur Simulation der mechanischen
Verformungen (Schwinden, thermische Ausdeh-
nung, Kriechen, Schadigung) sowie Temperatur
(unter Berticksichtigung der Hydratation)
(Software FEniCS)

Zementhydratation (CEMHYD3D)

Stochastische Modellkalibrierung (pyro, nestle,
dynesty, emcee, all integrated in prob_taralli)

Projektdaten

Projekttitel (LeBeDigital)

Koordinator

Projektpartner

Projektlaufzeit 01.02.2021 - 31.01.2024

Forderkennzeichen 13XP5125A-C
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Anwendungspotenziale

Die Entwicklung einer wissensbasierten Datenbank,
die hochwertige Erfahrungs- und Forschungsdaten
fir die Allgemeinheit dauerhaft nutzbar und 6ffent-
lich zugianglich macht, bietet Potenziale fiir einen
Perspektivwechsel im Bauwesen von einer regulato-
risch vorgegebenen Betonherstellung zum wissens-
basierten, performanceorientierten Materialdesign.
Beispiele fiir nutzbringende Anwendungen in der
Industrie sind die Auswertung von Daten mit Hilfe
maschineller Lernverfahren als Grundlage fiir nume-
rische Simulationen zur Materialoptimierung oder
die Steuerung und Automatisierung der Produktion
von Betonfertigteilen. Dies verspricht Fortschritte
fir alle Aspekte des Lebenszyklus von Betonbauteilen
und einen Innovationsschub durch eine gezieltere,
leistungs- und ressourcenbezogene Steuerung der
Betoneigenschaften. Dadurch wird nicht nur ein
wichtiger Beitrag fiir mehr Nachhaltigkeit und Res-
sourceneffizienz im Bauwesen geleistet, sondern auch
die Wettbewerbsfahigkeit der deutschen Bauindus-
trie gesteigert. Durch die Einbindung von mehreren
Industriepaten aus verschiedenen Anwendungsberei-
chen von Beton wird ein unmittelbarer Transfer der
Projektergebnisse in die Praxis unterstiitzt.

Lebenszyklus von Beton - Ontologie-Entwicklung fir die Prozesskette der Betonherstellung

 Bundesanstalt fur Materialforschung und -prifung (BAM)

« Technische Universitdat Minchen - Professur fir Kontinuumsmechanik
« Karlsruher Institut fir Technologie (KIT) - Institut fir Massivbau und Baustofftechnologie
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1.13 Vorhersage der
Qualitatseigenschaften
von Lithium-Ionen-Batterien
durch maschinelles Lernen

Worum geht es?

Wiederaufladbare Batterien sind eine Schliisseltech-
nologie des 21. Jahrhunderts und fiir die deutsche
Wirtschaft von grofer strategischer Bedeutung. Mit
Blick auf die Elektromobilitdt und viele weitere Lebens-
bereiche gewinnt die Speicherung elektrischer Energie
eine besondere Bedeutung. Vor diesem Hintergrund ist
es notwendig und erklartes Ziel in der Hightech-Stra-
tegie 2025 der Bundesregierung, dass Deutschland die
industrielle Herstellung von Batteriezellen entlang der
Wertschopfungsstufen beherrscht. Die Produktion von
Batteriezellen ist eine Abfolge von komplexen Einzel-
prozessen, an denen verschiedene Industriebranchen
beteiligt sind, so etwa die chemische Industrie sowie
der Anlagen- und Maschinenbau. Angestrebt wird eine
hohe Leistungsfahigkeit und Qualitét der Batterie-
zellen bei niedrigen Kosten. Allerdings gibt es derzeit
noch Licken bei der detaillierten wissenschaftlichen
Beschreibung der komplexen Zellproduktionsprozesse,
da nicht jede Forschungseinrichtung alle Aspekte auf
den unterschiedlichen GréfRenskalen und bei dem
komplexen Wechselspiel der Materialien untereinander
alleine abschlieflend bearbeiten kann.

MATERIALDIGITAL

Traditionell basieren Batterie- und Elektrodenmate-
rialien auf historisch gewachsenen Rezepturen und
empirisch bewéhrten Prozessen, deren Eigenschaften
beijedem Entwicklungsschritt durch aufwandige
Serienversuche ermittelt werden miissen. Die dabei
gewonnenen heterogenen Daten lassen sich bisher
nur schwer mit Daten aus Herstellungsprozess und
Systemcharakterisierung verkniipfen. Das erschwert
es, die Eigenschaften etablierter Batteriematerialien
zu verbessern und neue Batteriematerialien serios zu
erproben und zu vergleichen.

Ziel des Vorhabens ist es daher, eine Plattform fur
Daten zu Batteriematerialien zu etablieren, die Vor-
hersagen zu Qualitit und Performanz durch Maschi-
nenlernen und Korrelationsanalysen ermoglicht. Ein
etabliertes und ein innovatives neues Elektrodenma-
terial werden im Projekt vom Rohstoff bis zur Zelle
charakterisiert, optimiert und verglichen. Der Kom-
plexitdt der Wissensdomine von Batterien und ihren
heterogenen Materialien wird durch einen Wissens-
graphen Rechnung getragen, in dem die Komponen-
ten auf verschiedenen Skalen ontologisch modelliert
sind. So konnen Materialdaten und -wissen logisch
miteinander verkniipft und abgefragt werden.
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Methodik und Tools

Die Grundlage fiir das Projekt bildet die Entwicklung
von Ontologien, die einerseits das System Batterie
hinsichtlich Datenarten, Messmethoden, Auswertung
und Zuordnung zu unterschiedlichen Aspekten und
andererseits auch die relevanten Materialkomponen-
ten wie Aktivmaterial, Leitadditive, Binder und Elek-
trolyt eindeutig beschreiben und logisch miteinander
verkniipfen. Es wird ein digitales System als Grund-
lage fiir ,digitale Zwillinge“ von Batterien entwickelt,
das durch bereits vorhandene und neu erzeugte Daten
und Metadaten befillt wird. Die Daten lassen sich
durch moderne Algorithmen der Korrelationsanalyse
und des maschinellen Lernens auswerten, um daraus
konkrete Verbesserungspotenziale fiir die Batteriefer-
tigung abzuleiten. Ebenfalls konnen Vorhersagen zur
Qualitat von Batteriezellen getroffen werden auf Basis
vorliegender Material- und Prozessdaten. Das Daten-
system wird exemplarisch angewendet zur Prifung
der Leistungsfahigkeit innovativer Elektrodenma-
terialien auf Basis von Lithiummanganoxid (LMO)
und Lithiumtitanoxid (LTO) sowie zur Erh6hung der
Schnellladefahigkeit des etablierten Systems Nickel-
Mangan-Kobaltoxid (NMC).

Projektdaten

Projekttitel

Projektpartner

Beschreibungsverfahren

01.03.2021 - 29.02.2024

Projektlaufzeit
Forderkennzeichen

03XP0367A-E
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Anwendungspotenziale

Die im Vorhaben entwickelten Applikationen las-

sen sich komfortabel und zuverlassig einsetzen, um
Vorhersagen zu Qualitdt und Materialverhalten in
Batterien zu treffen und Korrelationen zu identifi-
zieren, die Potenziale beispielsweise fiir verbesserte
Materialien, Elektroden oder Prozessparameter bieten.
Das Vorhaben DigiBatMat gliedert sich damit nahtlos
in das vorhandene Dachkonzept ,,Forschungsfabrik
Batterie” zur Starkung der gesamten Wertschop-
fungskette Batterie ein und erweitert zusatzlich die
Innovationsplattform MaterialDigital im Hinblick auf
Batteriematerialien und -systeme.

Digitale Plattform fiir Batteriematerialdaten, -wissen und deren Verkntpfung (DigiBatMat)

- Leibniz-Institut fir neue Materialien gGmbH

» Hochschule Aalen - Institut fir Materialforschung

= TU Braunschweig, Battery LabFactory Braunschweig - Institut fur Partikeltechnik

- AWS-Institut fir digitale Produkte und Prozesse gGmbH

- Karlsruher Institut fir Technologie - Institut fir Angewandte Informatik und Formale
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Projektibersicht

DigiBatMat

DIGITRUBBER

DiProMag

DiStAl

GlasDigital

iBain

KNOW-NOW

KupferDigital

LeBeDigital

ODE_AM

StahlDigital

SensoTwin

SmaDi

Materialklasse

Batteriematerialien

Kautschuk

Magnetokalorische Materialien
(Heusler-Legierungen)

Aluminiumlegierungen

Glaswerkstoffe

Bainitische Stahle

Technische Keramiken

Kupferwerkstoffe

Beton
(zementgebundene Baustoffe)

Nichtrostende Stahlwerkstoffe

Stahlbleche

Faserverstarkte Kunststoffe

Thermische und magnetische
Formgedachtniswerkstoffe
(SMA und MSM),
piezoelektrische Keramiken (PC),
dielektrische Elastomere (DE)

MATERIALDIGITAL

Fertigungsprozesse

Batterieelektroden- und Zellfertigung

Kautschukverarbeitung
» Mischen

- Walzen

» Extrudieren

Bulkmaterial, ultradtinne Filme, 3D-Druck

3D-Druck (selektives Laserschmelzen)

Robotergestitztes Glasschmelzen, Inline-Sensorik

Isotherme Warmebehandlung

Keramische Multilayertechnologie

« Pulverentwicklung

+ FoliengieRen

+ Griinbearbeitung/Metallisieren/Laminieren
+ (Co-)Sinterung

Strangguss

Recycling

Erzgewinnung
Legierungsentwicklung
Materialcharakterisierung

Betonherstellung

+ Mischen

- Betonieren

« Erhartungsprozess

+ Festbetoneigenschaften

3D-Druck

- Laserstrahlschmelzen
+ Extrusion

- AuftragsschweilRen

Kaltwalzen
Warmebehandlung
Umformen

Vakuuminfusion
Hartung
Drapieren
Online-Sensorik

SMA: Schmelzmetallurgie; Halbzeugumformung
MSM: Schmelzmetallurgie; Orientierung Einkristall
PC: Polungsvorgang

DE: Polymerprozessierung; Beschichtung;
Laminierung

Ontologie-
entwicklung



Digitale Methoden

Virtuelle
Prognose
(Ermidung/
Schidigung)

Maschinelles
Lernen/
Kiinstliche
Intelligenz
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Multiskalen-
modellierung

Virtuelles
Material-
design

Anwendungen

Lithium-Ionen-Batterien
Elektrodenentwicklung
und -fertigung

Kautschukhalbzeuge
Kautschukfertigteile

Magnetokalorische
Kihlaggregate

Additive Fertigung
Leichtbau
Industrie 4.0

Glasig-kristalline
Funktionswerkstoffe
Glasfaserverbunde
Displays

Hochfeste Stéhle
Leichtbau

Schaltungstrager/
elektronische Bauteile
Passive Multilagen-
Bauelemente

Festoxidbrennstoffzellen

Draht/Kabel-Produkte
Kontaktierung und
Steckverbinder
Industrie 4.0
Strukturwerkstoffe

Mischungsdesign
Fertigteilproduktion
Innovative Betone
Eigenschaftsprognose

Additive Fertigung
Leichtbau
Industrie 4.0

Optimierte Stahlbleche
Crashsicherheit

Leichtbau
Virtuelle Lebensdauer-
prognose

Sensoren
Aktoren
Generatoren
Smarte Systeme

.

.

Branchen

Elektromobilitat
Elektronik
Energiespeicherung

Kautschuk
Automobil
Mobilitét
Industrie

Kihlprozesse in Industrie-
und Consumeranwendungen

Metall

Energie
Mobilitat
Maschinenbau

Optik
Informationstechnik
Mikroelektronik/-mechanik

Automobil
Maschinenbau
Industrie

Telekommunikation
Automobil

Energie
Mikroelektronik

Metall/Recycling
Elektronik
Energie

Mobilitat

Baustoffindustrie
Bauindustrie
Maschinenbau

Automobil
Maschinenbau
Industrie

Automobil
Industrie

Windkraft
Leichtbau

Maschinenbau und
Fahrzeugtechnik
Consumeranwendungen
Medizin-/Prézisionstechnik
Luft- und Raumfahrt

28-29

22-24

19-20

11-12

15-16

10-11

17-18

6-7

26-27

13-14

7-9

24-25

21-22

31
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2 Glossar und Abktrzungen

Additive Fertigung/3D-Druck: dreidimensionale
Formgebung bzw. Fertigung durch Hinzufiigen von
Materialstrangen oder -schichten im Gegensatz zu
subtraktiven Verfahren wie Frasen, Bohren, Schlei-
fen oder Umformverfahren wie Schmieden, Walzen,
Extrudieren. Zeichnet sich u.a. durch hohe Materi-
alausbeute, Einzelstiicktauglichkeit sowie héhere
gestalterische Freiheit aus.

Datenraum: multidimensionale, einheitlich struktu-
rierte Ablagemoglichkeit fiir (Material-)Daten und
Metadaten, um vorhandene Datensétze auffindbar,
verfiigbar, lesbar und nutzbar zu machen.

DEM: Diskrete-Elemente-Methode
(Computersimulation).

Digitaler (Material-)Zwilling: virtuelles Abbild eines
realen Materials inklusive aller seiner Eigenschaften,
seiner Zusammensetzung und seiner (Verarbeitungs-)
Historie.

(Digitaler) Workflow: eindeutige Beschreibung einer
Abfolge von Schritten digitaler Datenverarbeitung, so
dass diese von Dritten auf eigenen Computersystemen
mit eigenen Daten nachvollzogen und wiederholt
werden kénnen.

FAIR: Prinzip der Vorhaltung von Daten: findable
(auffindbar), accessible (zuginglich), interoperable
(mit gdngigen Verarbeitungsformen kompatibel),

reusable (wiederverwendbar).

FEM: Finite-Elemente-Methode
(Computersimulation).

KI (Kiinstliche Intelligenz): Teilgebiet der Informatik
mit der Zielsetzung, Maschinen logisches Denken,
Lernen, Planen und Kreativitit zu erméglichen.
Betrifft wissensbasierte (Experten-)Systeme oder
solche zur Mustererkennung, haufig basierend auf
neuronalen Netzen oder maschinellem Lernen.

Maschinelles Lernen: Methode zum automatisierten
~Lernen“von Gesetzmafigkeiten durch eigenstiandige
Mustererkennung zur spiteren Vorhersage dhnlicher
Problemstellungen fiir eine Maschine.

Mikrostruktur oder Gefiige: Aufbau und Ordnung
der Bestandteile von Werkstoffen auf sichtbarer
und mikroskopischer Ebene.

Neuronales Netz: KI-Methode fiir maschinelles
Lernen. Knotenpunkte (Neuronen) reprasentieren
eine mathematische Formel, die einen Input zu einem
spezifischen Output verarbeiten. Durch das Zusam-
menwirken einer Vielzahl verbundener Neuronen
koénnen aus groflen Datenmengen Muster erkannt
werden, z.B. bei der Bilderkennung.

Ontologie: sprachlich gefasste und formal geordnete
Darstellungen einer Menge von Begriffen und der
zwischen ihnen bestehenden Beziehungen. Ontolo-
gien bilden die Grundlage fiir die digitale Erfassung
und Verkniipfung von Prozessschritten und Material-
eigenschaften.

OWL: Web Ontology Language (maschinenlesbare
Sprache fiir die Entwicklung und Veroffentlichung
von Ontologien).

PMD: Plattform MaterialDigital.

Python: moderne, offene Programmiersprache.

RDF: Resource Description Framework (Datensystem,
um logische Aussagen iiber beliebige Dinge zu formu-
lieren, z.B. zur Beschreibung von Metadaten).
Skaleniibergreifende Simulation: Berticksichtigung un-
terschiedlicher Zeit- und Lingenskalen in Bezug auf die

betrachteten Materialien und sie betreffende Effekte.

Weitere Begriffe und Abkiirzungen unter:
materialdigital.de/glossar/


https://www.materialdigital.de/glossar/
https://www.materialdigital.de/glossar/
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