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Computergestﬁtztes Design

komplexer Materialsysteme

Unter den Errungenschaften des
technischen Fortschritts in den
letzten Jahrzehnten lassen sich
zahlreiche Entwicklungen und
Konzepte erkennen, die mit der
Entwicklung neuartiger Materialien
eng verwoben sind. Keramiken,
Polymere, Legierungen sowie bio-
kompatible und hybride Materia-
lien haben in einem breiten Spekt-
rum wissenschaftlicher Disziplinen
Einzug gehalten und Innovationen

vorangetrieben, wie z. B. in medi-

zinischen oder informationstech-
nologischen Anwendungen. Die
systematische, computergestutzte Entwicklung hoch komplexer Mate-
rialien und intelligenter Werkstoffsysteme wird — motiviert durch Her-
ausforderungen wie Nachhaltigkeit, Energieeffizienz, Robustheit oder
Kostenreduktion — eine SchlUsselrolle in Forschung und Entwicklung

der nachsten Dekaden spielen.

1. Computergestutztes Design daher die Erforschung des immensen Po-
neuartiger Materialien tenzials noch unbekannter Materialsyste-
me dar. Das gezielte, computergestiitzte

Viele wegweisende Fortschritte der Material- Design neuer Materialien sowie deren Op-
wissenschaften sind durch Ausprobieren timierung hinsichtlich Funktionalitit und
oder gliickliche Zufille erzielt worden. Bestindigkeit sind also entscheidende Fak-
Wenn auch die Trial-and-Error Methodik toren auf dem Weg zu maBgeschneiderten
aus der Wissenschaft nicht wegzudenken und nachhaltigen Werkstoffsystemen. Um
ist, begrenzen diese empirischen Ansitze der Vielfalt theoretisch méglicher Mate-
die Vielfalt moglicher neuer Materialien rialien mit erforderlichen Eigenschaften
auf die Auswahl an Werkstoffen, deren sowie deren Konfigurationen, Zusammen-
Eigenschaften und Verhalten a priori be- setzungen und Verhalten unter verschie-
kannt sind oder zumindest abgeschitzt denster Belastung Herr zu werden, ist die
werden kénnen. Eine der groBten inter- computergestiitzte Simulationstechno-
disziplindren wissenschaftlichen Heraus- logie unverzichtbar und nimmt eine zent-

forderungen des 21. Jahrhunderts stellt rale Rolle ein.
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Eine Klasse an Materialien, die in diesem
Kontext als Prototyp herangezogen wer-
den kann, sind multifunktionale Mate- The article addresses aspects related to the SimTech vision “Towards Computational Ma-
rialien oder intelligente Werkstoffsyste- terial Design”. It provides a descriptive overview about fundamental tasks in this area of
me. Getreu dem Motto ,,Das Ganze ist research, such as complex multi-field modeling approaches of coupled problems on different
mehr als die Summe seiner Teile® weisen scales, the construction of scale bridging and homogenization tools for computational multi-

multifunktionale Materialien hiufig inte- scale models, high performance simulations of virtual test laboratories as well as ingredients

grierte elektrische, magnetische, optische
oder Energie erzeugende Funktionaliti-
ten auf, die erst im Zusammenspiel in-
novative Einsatzmoglichkeiten erdftnen,
wihrend die einzelnen Komponenten des
Systems die Anwendbarkeit einschrin-
ken. Bekannte Beispiele multifunktiona-
ler Materialien sind Formgedichtnislegie-
rungen, piezoelektrische und magneto-
striktive Materialien, die Anwendung als
Aktoren und Sensoren finden. Multi-
funktionale Materialsysteme wie Lithium-
Ionen-Batterien sind herausragende Bei-
spiele der Energiespeichertechnik, deren
Potenzial noch bei weitem nicht ausge-
schopft ist und die in naher Zukunft Per-
sonen- und Giitertransport revolutionie-
ren werden. Wenn die Funktionalititen
solcher Materialien systematisch simula-
tionsgestiitzt entworfen und bei voller
Beriicksichtigung der Kopplung von Ef-
fekten optimiert werden kénnen, erdffnet
sich hier ein auBergewdhnliches Poten-
zial. MaBgeschneiderte Systeme ebnen
den Weg fiir kurzzeitige, fortschrittliche
Innovationszyklen und wegweisende Re-
duktion von Gewicht, GroBe, Kosten oder
Energieverbrauch bei gleichzeitiger Ver-
besserung der Sicherheit, Effizienz und
Einsatzflexibilitit. Grundlage solcher Ent-
wicklungen ist die in vollem Umfang ge-
koppelte Simulation funktionaler Materi-
alien.

Mit seinem Fokus auf der interdiszipliniren
Weiterentwicklung neuer Methoden der
Simulationstechnologie biindelt der Ex-
zellenzcluster Simulation Technology
(SimTech) Kapazititen und Bestrebungen,
um diese Herausforderungen anzuneh-
men und die bisher vorhandene Limitie-
rung qualitativer Vorhersagen komplexer
Materialsysteme zu durchbrechen. For-
scherinnen und Forscher aus verschie-
densten Feldern wie Physik, Mathematik,
Materialwissenschaft, Kontinuumsmecha-
nik und Informatik tragen spezifische in-
terdisziplinire Kompetenzen bei, um die
Vision des computergestiitzten Designs
innovativer Materialsysteme voran zu
bringen. Dies umfasst die Kopplung fol-
gender methodischer Komponenten (01):

of optimal material design. The aspects considered focus on continuum-physical top down

descriptions, with an emphasis on high-performance functional materials. Three model

problems are sketched: First, the construction ofinnovative continuum models for material

micro-structures with size effects, induced by grain boundaries or domain walls. Next, in-

gredients of hybrid multi-scale and multi-field simulations are considered, with application

to electro-magneto-mechanical coupling in smart materials. Finally, the design of innova-

tive phase field models for complex fracture phenomena in coupled multi-scale and multi-

field problems is addressed, applied to transport processes in lithium ion battery storage

systems, ceramics and soils.
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B Skalenfibargings

komplexer Materialsysteme

® Mehrfeldmodellierung auf unter-
schiedlichen Skalen:
Die physikalischen Phanomene, die das Gesamt-
verhalten von Materialien bestimmen, fin-
den auf einem breiten Spektrum von Zeit-
und Lingenskalen statt. Das Verstindnis
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Interdisziplinire Elemente des com-
putergestiitzten Designs neuartiger
Materialsysteme. Die Entwicklung
komplexer Mehrskalen-Mehrfeld-
Simulationswerkzeuge zur pridiktiven
Materialmodellbildung und gezielten
Optimierung ist eine Kernvision des

SimTech Clusters.

macTeeale

solcher Mehrfeldphinomene auf den ein-
zelnen Skalen ist daher die Grundvoraus-
setzung flir die Mehrskalenmodellierung
von komplexen Materialverhalten mit
thermo-chemo-elektro-magneto-mecha-
nischen Kopplungen. Beispiele sind die

Hierarchische Mehrskalen-Mehrfeld-
probleme. Die pridiktive Beschreibung
und Optimierung einer komplexen
Materialstruktur, z.B. fiir elektro-
mechanisch aktive Keramiken, erfor-
dert Ansdtze zur Modellbildung, die
Nano- bis Makroskalen durch modell-

intrinsische Skaleniibergiinge koppeln.
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Clusterbildung von Leerstellen, die Nukle-
ation von Versetzungen, Phasentrans-
formationen, die Reorientierung von Poly-
mernetzwerken sowie das Wachstum von
Rissen. SimTech erarbeitet Simulationswerk-
zeuge tiir die verschiedenen Zeit- und Lin-
genskalen. Diese reichen von Methoden
der Dichte-Funktional-Theorie zur Be-
rechnung von Elektronenstrukturen tiber
molekulardynamische Methoden fiir ato-
mistische Simulationen bis hin zu Finite-
Element-Methoden fiir makroskopische
Kontinuumsprobleme.

Skaleniiberginge und Homogenisie-
rung:

Um das Gesamtverhalten eines Material-
systems vorherzusagen, muss das Zusam-
menspiel der Phinomene auf den unter-
schiedlichen Skalen verstanden werden. Dies
wird durch eine Vielzahl hochkomplexer
Methoden fiir Skaleniibergiinge ermdglicht.
Lingen- und Zeitskalen werden dabei
durch innovative Simulationstechniken
basierend auf Konzepten der Multiskalen-
Materialmodellierung gekoppelt, soge-
nannte Top-Down- und Bottom-Up-Zuginge.
Gewdhnlich modellieren Ingenieure Ma-
terialien auf der Kontinuumsskala und
berticksichtigen dabei Informationen von
kleineren Skalen, wihrend Chemiker und
Physiker meist den umgekehrten Zugang
wihlen. Indem sie gemeinsam ihre Zugin-
ge kombinieren und Lingen- und Zeitska-
len tiberbriicken, tragen die verschiedenen
SimTech-Wissenschaftler dieser traditio-
nell getrennten Gebiete zum Ziel unserer
Vision bei, komplexe Materialien compu-
tergestiitzt zu designen.
Hochleistungsrechensysteme fiir vir-
tuelle Labore:

Mit Hilfe von gekoppelten Mehrfeld-
Mehrskalen-Simulationsmodellen kann
nicht nur das Gesamtverhalten existieren-
der Materialien mit bereits bekannter
Mikrostruktur vorhergesagt werden. Dar-
tiber hinaus kénnen auch neue Materialien
mit virtueller Mikrostruktur auf atomisti-
scher, mikroskopischer oder mesoskopi-
scher Skala untersucht werden. Die Konst-
ruktion solcher ,virtuellen Labore® er-
moglicht virtuelle Experimente mit gianzlich
neuen Materialien und Molekiilen, deren
Simulation enorme Rechenleistung erfor-
dert. Hochleistungsfunktionsmaterialien
mit bisher unbekannten Eigenschaften
konnen dann durch systematische Mikro-
strukturmodifikationen im Rahmen von

Mehrskalen- und Mehrfeldproblemen mit
thermo-elektro-chemo-mechanischer
Kopplung erforscht werden.

® Optimierung und Materialdesign:

Der letzte Schritt zur Vision des compu-
tergestiitzten Materialdesigns ist die Opti-
mierung der Mikrostruktur von Materialien
mit Blick auf gewtiinschte Eigenschaften
und Funktionalititen. Die Lésung dieses
inversen Problems mit Hilfe virtueller Ex-
perimente und einer stetig wachsenden
Datenbank erlaubt schlieBlich das Design
neuer, ,maBgeschneiderter Materialien
und Molekiile“. Das Gesamtverhalten
neu entwickelter hybrider Materialsyste-
me kann nun kontrolliert und optimiert
werden.

Der Weg zum integrativen Design von Mate-
rialsystemen ist vielschichtig. Unsere Ar-
beitsgruppe fokussiert sich auf kontinuums-
physikalische Formulierungen mehrskaliger
Top-Down-Modelle fiir Materialien im
Mehrfeld-Kontext, sowie deren robuster
und numerisch effizienter Implementie-
rung. Kernkompetenzen umfassen die mak-
roskopische Materialtheorie und deren numeri-
sche Durchdringung, die in hohem MaBe
mit Konzepten der mathematischen Ana-
lysis und Numerik gekoppelt ist. Ein {iber-
geordneter methodischer Aspekt ist die
Entwicklung kanonischer Variationsprinzipien fiir
Materialklassen, die umfassende mathema-
tische Analysen erméglichen und einen
intrinsischen Zugang zur Konstruktion
numerischer Algorithmen bieten. Wir zei-
gen im folgenden, welche Anwendungen
fiir einige funktionale Materialien denkbar
sind, wo die physikalischen Urspriinge des
Materialverhaltens liegen sowie die inno-
vativen Aspekte der Modellbildung und
Simulation, die alle auf Grundlage von
Variationsprinzipien entwickelt wurden.

2. Komplexe Modelle fur Mikro-
strukturen mit GroBeneffekten

Von besonderem Interesse in Hinblick auf
Optimierung und Design sind Materialien,
deren makroskopisches Verhalten sehr
eng mit ihrer — sich moglicherweise zeit-
lich entwickelnden — Mikrostruktur ver-
bunden ist. Ein faszinierendes Beispiel sind
in diesem Zusammenhang Formgedicht-
nislegierungen wie NITINOL oder CuAINi.
Diese Materialien haben auBerordentliche
thermomechanische Eigenschaften und
zeigen besonderes makroskopisches Ver-



sengrenzen zwischen benach-
barten Phasen oder durch die
Neuentstehung [ Nukleation
von Bereichen einer neuen
Phase. Diese Vorginge hin-
gen maBgeblich von der lo-
kalen Temperaturverteilung
und den lokalen Spannun-
gen ab. Gleichzeitig wird
durch die Anderung der Kris-
tallstruktur Wirme freige-
setzt, die wiederum eine An-
derung der lokalen Spannun-
gen bewirkt. Dieses sehr stark
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Generische Bestandteile mehrskaliger
Simulationsmodelle. Die zwei generi-
schen Elemente eines hierarchischen
Mehrskalenmodells sind ein Mikro-
Modell auf einer niedrigen Skale
Lyicror das mit einem homogenisierungs-
basierten Skaleniibergang zur nichst
hoheren Skale 1,,,.,, gekoppelt ist

Die Beispiele zeigen Simulationen
mikrostruktureller Laminatbildungen
in Formgedichtnislegierungen, Verset-
zungsstrukturen in Polykristallen und
elektrische Dominen in Keramiken

(von o. nach u.)

halten wie Superelastizitit oder den Form-
gedichtniseffekt, die ihre Bezeichung als
sintelligent® oder ,funktionale® Materi-
alien rechtfertigen. Aufgrund ihres Ver-
haltens finden sie unter anderem Anwen-
dung im Bereich der Aktuatorik oder im
biomedizinischen Bereich, z.B. fiir Stents.
Um das ungewdhnliche Verhalten von
Formgedichtnislegierungen zu verstehen,
muss man ihre Kristallstruktur betrach-
ten: Je nach Temperatur bilden unbelaste-
te Einkristalle entweder Austenit (bei ho-
heren Temperaturen und mit héherer
Symmetrie) oder Varianten von Martensit
(bei niedrigeren Temperaturen und mit
niedrigerer Symmetrie). Abhiingig von der
thermischen und mechanischen Belastung
bilden sich charakteristische Mikrostruk-
turen wie Laminate oder geschachtelte La-
minate. Polykristalline Formgedichtnisle-
gierungen kénnen damit aus vielen unter-
schiedlich orientierten Kristallkdrnern mit
einer Vielfalt an komplexen Mikrostruk-
turen bestehen.

Wenn Formgedidchtnismaterialien einer
thermischen und /oder mechanischen Be-
lastung ausgesetzt werden, fithrt dies zu
lokalen Anderungen der Kristallstruktur,
entweder durch die Bewegung von Pha-

gekoppelte Verhalten aus mechanischer
Verformung, Wirmeleitung und Phasen-
umwandlung ist verantwortlich fiir das
sintelligente” Verhalten auf der Makro-
ebene. Es iiberrascht nicht, dass das
Verstindnis, die Modellierung und die
Simulation dieses diffizilen Verhaltens

seit geraumer Zeit ein sehr aktives For-
schungsgebiet in der Mathematik, der
Materialwissenschaft, der Physik und der
Kontinuumsmechanik ist. Dies hat zur
Entwicklung einer Vielzahl von Modellen
tiir ganz unterschiedliche Aspekte des Ma-
terialverhaltens gefiihrt, die grob in ,ein-
skalige* und ,mehrskalige” Ansitze ein-
geteilt werden kénnen, je nachdem, ob sie
das Materialverhalten nur auf einer Skala
betrachten, oder verschiedene Skalen ver-
binden.

Ein Beispiel fiir einen einskaligen Ansatz sind

molekulardynamische Modelle, die die
Bewegung der einzelnen Atome voraus-
bestimmen, und damit die Vorhersage von
mechanischem Verhalten, thermischen
Prozessen und Phasentransformationen
erlauben. Leider lassen diese Simulationen
nur die Vorhersage extrem kleiner Lin-
gen- und Zeitskalen zu und eignen sich
daher nicht fiir technische Anwendungen.

Beschreibung von Grifeneffekten in
Mehrskalenmodellen. Die Verset-

zungsbewegungen in plastisch defor-
mierten Mikrostrukturen metallischer
Polykristalle werden durch komplexe
Mehrfeld-Kontinuumsmodelle be-
schrieben, die z.B. Grofeneffekte an
Korngenzen der Mikrostruktur be-

schreiben.
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Am anderen Ende der Riege einskaliger
Ansitze finden sich makroskopische Mo-
delle, die oft auf den Strukturen der Plasti-
zitit basieren und rein phinomenologisch
das Materialverhalten beschreiben. Diese
Modelle kénnen teils nur vereinzelte As-
pekte des Materialverhaltens vorhersagen,
tiir die ihre Parameter zuvor angepasst
wurden und lassen oft eine tiefe physika-
lische Motivation vermissen.

Vom physikalischen Standpunkt betrachtet,
sind daher die Modelle besser motiviert,
die die mehrskalige Struktur von Form-
gedichtnislegierungen berticksichtigen. Je
nachdem, welche Phinomene auf welcher
Skala beriicksichtigt werden und inwie-
weit deren Kopplung betrachtet wird,
ergeben sich hier die verschiedensten
Méglichkeiten. Sehr interessant und viel-
versprechend sind dabei sogenannte Re-
laxierungsansitze. Diese verwenden Kon-
vexititsbetrachtungen aus der modernen
Mathematik, um die Uneindeutigkeit der
Existenz verschiedener Phasen makrosko-
pisch aufzul6sen. Dabei erlauben sie die fiir
Formgedichtnislegierungen charakteristi-
schen, laminatartigen Mikrostrukturen.

Diese Ansitze vernachlissigen jedoch die
dissipativen Mechanismen der Phasen-
transformation ebenso wie Energien an
den Schnittstellen der Phasengrenzen.
Diese Phinomene kénnen mit sogenann-

ten Phasenfeldmodellen beriicksichtigt wer-
den, die in der Lage sind, GréBeneftekte
abzubilden. In Phasenfeldmodellen wer-
den Ordnungsparameter als zusitzliche
Felder eingefiihrt, die lokal der Beschrei-
bung von Kristallstrukturen dienen. Im
Rahmen der hier vorliegenden Formulie-
rung entsprechen die Phasengrenzen Dis-
kontinuititen des Phasenfelds. Um diese
Diskontinuititen zu vermeiden, werden

die Phasengrenzflichen durch geglittete
Ansitze approximiert, wodurch zusitz-

] liche Gradiententerme in die Energie Ein-

zug halten. Letztere sind verantwortlich

High-Performance Simulation der Ent- fiir die daraus folgende klassische Ginz-
stehung optimaler Mikrostrukturen. burg-Landau Struktur der Problemstel-
Zeitliche Entwicklung der Phasen- lung‘

separation eines homogen vermengten Unsere Forschungsaktivititen im Bereich
biniren Gemischs, umgesetzt durch der Phasentransformationen konzentrier-
innovative Finite-Elemente Implemen- ten sich in letzter Zeit auf die Verbesse-
tierung der Cahn-Hilliard Gleichung. rung der Modeﬂbildung und Entwicklung

konsistenter Variationsprinzipien fiir Pha-
senfeldmodelle. Wir konnten ein Phasen-
feldmodell fiir martensitische Form-
gedichtnislegierungen entwickeln, das die
Kohirenzabhingigkeit der Grenzflichen-

energie berticksichtigt und somit eine
prizise Trennung von Grenzflichen- und
Festkdrperenergie ermaglicht. Mit diesem
Modell lassen sich die energetischen Zu-
stinde von Laminat-Mikrostrukturen im
Detail untersuchen und die damit verbun-
denen GroBeneffekte voraussagen. Von
den Strukturen der Ginzburg-Landau
Gleichung inspiriert, entwickelten wir ei-
nen neuen variationellen Zugang zur
Cahn-Hilliard Theorie diffusiver Phasen-
trennung (05). Beide Modelle gehdren
zur Klasse der standard-dissipativen Mate-
rialien mit erweiterten Gradiententermen,
tiir die wir Variationsprinzipien entwickelt
haben. Diese konnen auch zur Beschrei-
bung von Gradientenplastizitit verwendet
werden. (03) und (04) zeigen Simulatio-
nen plastischer Deformationen von Poly-
kristallen mit GroBeneffekten.

3. Hierarchische Mehrskalen-
modelle fur Mehrfeldprobleme

Die zunehmende Miniaturisierung von
Alltagsgegenstinden fiihrt zu einer er-
héhten Nachfrage von fortschrittlichen
und robusten Materialien, die einer Ver-
wendung innerhalb der Informationstech-
nologie oder des Chemie- und Bioinge-
nieurwesens gewachsen sind. Dabei orien-
tiert man sich vermehrt an biologischen
Systemen und deren optimaler strukturel-
ler Anpassung an ihre Funktion, um neue
Materialklassen mit aktiven Eigenschaften
zu entwickeln. Ein typisches Merkmal na-
tiirlicher Strukturen und Systeme ist die
Auswertung von Stimuli mit unmittel-
barer systemimmanenter Reaktion, wie sie
etwa bei belastungsinduziertem Knochen-
wachstum vorkommen. Die Ubertragung
dieser Funktions- und Verhaltensweise
in die Technik entspricht dem gezielten
Design und Einsatz von Aktoren und Sen-
soren.

Beispiele fiir diese sogenannten intelligenten
oder funktionalen Werkstoffe sind u. a.
elektrostriktive und magnetostriktive Ma-
terialien, Piezoelektrika sowie Piezomagne-
tika oder Formgedichtnislegierungen.
Industrielle Anwendungen finden sich in
vielen Bereichen, etwa in der Luft- und
Raumfahrt oder in der Automobilindus-
trie. Hier sind bereits intelligente Materiali-
en im Einsatz, jedoch besteht groBes
Potenzial fiir Verbesserungen. So riicken
hochflexible funktionale Materialien
wie elektroaktive Polymere (EAPs) und
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magnetorheologische Elastomere (MREs)
in vielen Bereichen in den Fokus. Der
grundlegende Mechanismus solcher Mate-
rialien liegt in der Erzeugung elektrischer
Ladungen und magnetischer Dipole als
Folge einer mechanischen Beanspruchung
— der inverse Effekt ist gleichfalls moglich.
Solche Materialien maBgeschneidert und

in optimierter Form neu oder weiterzuent-

wickeln, ist Kernanliegen unserer Arbeit.
Die in spezifischen Funktionalititen ver-

die Konstruktion hierarchischer Mehr-
skalenmodelle, welche charakteristische mik-
rostrukturelle Mechanismen beinhalten.
Dies erfordert die Entwicklung numeri-
scher Homogenisierungskonzepte fiir ge-

koppelte Mehrfeldprobleme und deren nu-

merische Durchdringung durch beispiels-

weise FEM? Methoden. Wie erwihnt stellen

solche numerischen Mehrskalenmodelle
wegen ihrer hohen Dimensionalitit enor-
me Anforderungen an die Rechenleistung.

Mehrskalensimulation magnetorheo-
logischer Elastomere (MREs): Das
makroskopische Materialverhalten wird
durch Reorientierungen von Polymer-
ketten in einer Mikrostruktur bestimmt.
Dargestellt ist die mechanische Defor-
mation infolge eines externen Magnet-

feldes.

besserten Materialien lassen sich so in die

diversen Einsatzbereiche bestmdglich ein-
passen.

Die pridiktive Simulation sowie die simula-
tionsbasierte Optimierung von magneto-
und elektro-mechanischen Kopplungs-

effekten in Funktionsmaterialien erfordern

Simulationen hierarchischer Mehrskalen-
modellen sind in (06) und (07) skizziert.
Ein typischer Bestandteil einer solchen
Modellbildung mit intrinsischen Skalen-
iibergingen fiir die Analyse dissipativer
Ferroelektrika ist ein Phasenfeldmodell, das
die Entwicklung von Dominen gleicher

Mehrskalensimulation elektroaktiver
Polymere (EAPs): Das makrosko-
pische Materialverhalten, hier eine
zweischichtige Polymerstruktur als
Lstarfish gripper”, wird durch Reori-
entierungen von Polymerketten in einer

Mikrostruktur bestimmt.
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{a) elekir, Feld

Mehrskalen-Mehtfeld-Simulation fer-
roelektrischer Keramiken. Mechanisch
induzierte Evolution von Domdnen
elektrischer Polarisierung auf der Mi-
kroebene, modelliert durch ein innova-
tives Phasenfeldmodell. Das homogeni-
sierte mikroskopische Verhalten der
Domdnenevolution des elektro-mecha-
nisch gekoppelten Modells zeigt auf
der Makroebene a) dielektrische und

b) Schmetterlings-Hysteresen.

| N

elektr, Feld

elektrischer Polung auf der Mikroskale be-
schreibt. Dieses berticksichtigt u.a. charak-
teristische GroBeneffekte wie die Dicke der
Dominenwinde im Rahmen einer kom-
plexen mathematischen Modellstruktur.
Mechanisch induzierte, elektrische Polari-
sierungszustinde sind in (08) dargestellt.

Diese mikroskopische Evolution der elekt-
risch polarisierten Dominen verursacht
auf der Makroskale typische Hystereseef-
fekte, welche sich durch den intrinsischen
Homogenisierungsansatz des Mehrskalen-
modells ergeben (typische Kennkurven: s.
(08)). Durch Struktur-Design auf der Mi-
kroskala kann eine Optimierung dieser
makroskopischen Effekte erzielt werden,
z.B. in Hinblick auf eine Minimierung der
Hysterese, die durch simulationsbasierte
virtuelle Tests auf Grundlage des skizzier-
ten Mehrskalen-Mehrfeld-Modells ermég-
licht wird.

3. Hierarchische
Mehrskalenmodelle fur
Mehrfeldprobleme

Die Kopplung von Mehrskalen-Mehrfeld-
Modellen fiir Funktionsmaterialien mit
der Beschreibung mannigfaltiger Ver-
sagensmechanismen kann am Beispiel
von Lithium-Ionen-Akkumulatoren dar-
gestellt werden. Die Industrie hat groBes
Interesse an der Weiterentwicklung wie-
deraufladbarer Batterien mit hoherer Energie-
kapazitat und verlingerter Lebensdauer fiir Elek-
troautos, tragbare elektrische Gerite sowie
medizinische Implantate. Wir haben ein
chemo-mechanisches Mehrfeldmodell fiir
die Li-Ionen-Diffusion mit einem innova-
tiven Phasenfeldmodell fiir komplizierte
Mikrobruchphinomene kombiniert.

Ein typischer Lithium-lonen-Akkumulator

besteht aus Anode, Kathode, Trennschicht
und Stromabnehmer (s. Prinzipskizze in
(09)). Die Anode besteht aus Graphit,
Silizium oder Kohlenstoff, wobei letzteres
in der Regel von einem polymeren Binde-
mittel gebunden wird. Als Kathode wird
eine Oxid-Verbindung in einer polymeren
Matrix verwendet, welches den Elektro-
nentransfer zum Stromabnehmer ermdg-
licht. Die Trennschicht setzt sich aus Elek-
trolyt, wie zum Beispiel Lithiumsalz, und
einem pordsen Polymer zusammen. Wih-
rend des Ladevorgangs werden Lithium-
Ionen von der positiven Elektrode durch
Oxidation geldst, welche dann von der Ka-
thode zur Anode durch die Trennschicht
wandern und sich an der Anode zusam-
men mit den durch die Aufladung ein-
stromenden Elektronen einlagern. Diese
Reaktion kehrt sich wihrend des Entlade-
vorganges um. Von groBem Interesse ist
die Analyse des Zusammenspiels zwischen
Lade- und Entladezyklen und den sich da-
raus entwickelnden mechanischen Defor-
mationen, die zu Mikrorissen fithren und
eine verminderte Leistungsfihigkeit und
Lebensdauer der Batterie bewirken. Das
Problem ist die Interaktion zwischen che-
mischem, elektrischem, thermischem so-
wie mechanischem Verhalten. Besonders
hervorzuheben sind die Wechselwirkun-
gen der chemischen Diffusion mit der
Mechanik. Sie fiihren zu Kontraktion und
Expansion der Elektroden an Anode und
Kathode. Eine entscheidende Rolle fiir die
Spannungsentwicklung, die zu einem me-
chanischen und elektrochemischen Abbau
aufgrund von Mikrorissen in Elektrode
und Bindemittel fiihrt, nehmen die Parti-
kelform der Elektrode sowie die Lade- und
Entladeraten ein.

Das simulationsbasierte Design einer optima-

len Mikrostruktur der Batterie auf der
Nanoskale ist eine besondere Herausforde-
rung der aktuellen Forschung mit dem
Ziel, die Anzahl der Mikrorisse zu verrin-
gern. Hier hat sich Silizium, dank seines,
im Vergleich zu konventionellen Materi-
alien, hohen Leistungsvermdgen, als wich-
tiger Kandidat fiir die Anode herauskris-
tallisiert. Jedoch existieren bisher keine
kommerziellen Lithium-Silizium-Anoden
auf dem Markt. Der hohen Speicherkapa-
zitit des Siliziums steht das stark ausge-
prigte Quellen und Schwinden des Mate-
rials gegeniiber. Die derzeitige Forschung
fokussiert sich auf ein optimales topo-



Dieser Artikel beleuchtet Aspekte der SimTech-Vision , Towards Computational Material
Design®. Er gibt einen qualitativen Uberblick iiber grundlegende Aufgaben in diesem
Forschungsbereich, wie z.B. Mehrfeld-Modellierungsansiitze gekoppelter Probleme auf ver-
schiedenen Skalen, die Konstruktion von Skaleniibergingen und Homogenisierungsmethoden
fiir numerische Mehrskalen-Modelle, High Performance Simulationen virtueller Test-
umgebungen sowie Aspekte optimalen Materialdesigns. Die Darstellung fokussiert auf kon-
tinuums-physikalische top-down Modellbildungen fiir komplexes Verhalten von Funktions-
materialien. Drei Modellprobleme werden skizziert: Zunichst wird auf die Konstruktion
innovativer Kontinuumsmodelle fiir Mikrostrukturen mit Grofeneffekten eingegangen. An-
schliefend werden Elemente hybrider Mehrskalen- und Mehrfeldsimulationen mit einem
Fokus auf elektro-magneto-mechanischer Kopplung in intelligenten Werkstoffsystemen auf-
gezeigt. Schlieflich wird das Design von Phasenfeldmodellen fiir komplexe Bruchprozesse in

gekoppelten Mehrfeld- und Mehrskalen-Problemen beleuchtet, angewandt auf Transport-

prozesse in Lithium-Ionen- Akkumulatoren, Keramiken und Boden.

logisches Design der Mikrostrukturen, die
auch bei groBer Volumeninderung keine
Rissbildung aufzeigen und nicht fragmen-
tieren.

Silizium besitzt die hochste bekannte theo-
retische Ladekapazitit. Obwohl diese viel
hoher als bei jedem anderen herkémm-
lichen Anodenmaterial (Graphit, Metall-
oxid) ist, kann die volle Kapazitit des Sili-
ziums aufgrund der Problematik des
Bruchversagens nicht ausgenutzt werden.
So zeigt eine Siliziumanode wihrend des
Aufladens eine Volumenexpansion von
rund 300 Prozent sowie hohe punktuelle
Spannungen, welche Mikrorisse bewirken
und maBgeblich verantwortlich fiir den
Verlust der elektrischen Leitfihigkeit und
Batteriekapazitit sind. Um dieses Problem
zu beheben, wird weltweit an optimalem
Design fiir Nanostrukturen geforscht, wel-
che die negativen Einfliisse der Ladevor-
ginge von Siliziumanoden mindern.

Das Simulationsmodell zur

Kopplung eines chemo-
mechanischen Deforma-
tions-Transport-Modells
mit den in der Arbeits-
gruppe entwickelten inno-
vativen Phasenfeldmodellen der
Bruchmechanik beschreibt
erstmals die durch diffusi-
ons-induzierte Spannungs-
spitzen entstehende Riss-
bildung. Dabei werden
Riss-Diskontinuititen
durch ein Phasenfeld ap-
proximiert. Dieser Ansatz
ist sehr vorteilhaft gegen-
tiber konventionellen nu-
merischen Techniken zur
Beschreibung des Rissfort-
schritts, da er auch hoch-
komplexe Rissmuster mit
Verzweigungen beschrei-
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Nanostrukturen aus diinnen Filmen, Na-
nodrihte und hohle Nanosphiren wurden
bereits erfolgreich entwickelt und zeigen
verbesserte Ermiidungseigenschaften
beziiglich zyklischer Belastungen.

ben kann. Die Rissbildung und Aus-

breitung in einer realistischen Lithium-
Mangan-Oxid (LMO) Kathode unter
schneller elektrischer Aufladung ist in
(10) dargestellt. Ahnliche Konzepte zur

Batterien. Evolution von Mikrorissen
in Partikeln der Elektrode bei fort-
schreitendem Ladeprozess, modelliert
mit einem innovativen Phasenfeldmo-
dell fiir Bruchfortschritt.
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High-Performance Simulation von

Bruchmechanismen in Mehrskalen-
Mehrfeld-Problemen. Evolution von
komplexen Rissmustern in Material-
strukturen als Folge von diffusions-
oder wiirmeleit-induzierten Schwind-
effekten in Keramiken und Boden,
modelliert mit einem innovativen

Phasenfeldmodell fiir Bruchfortschritt.

Rissausbreitung und Verzweigung sind
in (11) zu sehen. Hier lassen sich die
Schwindrissbildungen in abkiihlenden
Keramiken und austrocknenden Béden er-
kennen.

Die entwickelten numerischen Simulations-
methoden er6ffnen neue Wege fiir com-
puterorientiertes Design und Optimierung
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