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Vorwort des Herausgebers

Immer haufiger liefern optimierte oder neuentwickelte Werkstoffe den Schlissel zum Fortschritt der
Technik. Darlber hinaus bestimmen sie ganz wesentlich die Qualitdt und das Kosten-/Nutzen-
verhaltnis technischer Produkte. In Einzelféllen hat dies bereits bis zu der Etablierung ganz neuer
Technologien gefiihrt.

Welchen Stellenwert die Entwicklung neuer Werkstoffe hat, zeigen hochaktuelle Beispiele wie
Hochtemperaturwerkstoffe aus Siliziumnitrid, die den Wirkungsgrad von Energieanlagen entschei-
dend verbessern. Oder auch die Superleichtmetalle auf Aluminium- oder Magnesium-Basis mit
Lithium als dem leichtesten metallischen Legierungselement tberhaupt, die gerade am Beginn ih-
res grofdtechnischen Einsatzes in der Luft- und Raumfahrtindustrie stehen. Weitere innovative Bei-
spiele sind die Formgedachtnislegierungen, die gleichzeitig als Sensor und Stellglied eingesetzt
werden und rein temperaturgesteuert Bewegungen ausfiihren und/oder Krafte tbertragen kénnen.
Biologisch abbaubare Polymere kdnnen auf okologischste Weise mithelfen, unsere Millprobleme
zu reduzieren und mit supraleitenden Werkstoffen konnte vielleicht einmal der elektrische Strom
verlustfrei und wirtschaftlich Uber weite Strecken transportiert werden. Diese wenigen Beispiele
geben dabei nur einen kleinen Ausschnitt aus dem riesigen Potential der Entwicklungsmdglichkei-
ten mit neuen und/oder optimierten Werkstoffen wieder.

Auch das Werkstoffentwicklungs- und Priflabor der Hochschule Pforzheim ist in zahlreichen und
hochinnovativen Forschungsprojekten aktiv tatig. Die Ergebnisse aus diesen Arbeiten sollen nun
zukunftig als Reihe ,Focus Werkstoffe* in regelmafigen Abstéanden innerhalb der sehr gut einge-

fUhrten und weit verbreiteten ,Berichte der Hochschule Pforzheim® publiziert werden.

In dem hier vorliegenden ersten Band der Reihe beschreibt Sebastian Schulz wie effiziente Simula-
tionstechniken zur Modellierung und damit zur Visualisierung von Mikrostrukturausbildungen von
Werkstoffen beitragen kdnnen. Dabei werden mathematisch-physikalische Modelle angewandt, mit
denen in der computergestiitzten Simulation die Mikrostrukturen der eingesetzten Materialien zu-
nachst visualisiert werden konnen. Auf dieser Basis und mit dieser grundlegenden Technik sollen
zuklnftig die méglichen Anderungen von Werkstoffeigenschaften unter unterschiedlichen Prozess-
bedingungen, Verarbeitungsmethoden oder auch in anderen Materialzusammensetzungen simuliert
werden kdnnen. Mit der hierbei dann angestrebten Computersimulation wird es maglich, schon am
Rechner geeignete Werkstoffe fur ein ganz bestimmtes Einsatzgebiet mit den geforderten Eigen-

schaften zu ,entwickeln®.

Norbert Jost, 04.11.2009
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Zusammenfassung

Um aussagekraftige Ergebnisse aus der Durchfihrung von Phasenfeldsimulatio-
nen zu erhalten, bedarf es der korrekten thermodynamischen Eigenschaften des
zu untersuchenden Systems als Eingabewerte. Fur Simulationen mit der Software
PACE 3D wurde zur Beschreibung der thermodynamischen Eigenschaften eines
Systems bisher ein idealisiertes Phasendiagramm zugrunde gelegt. Die Eingabe-
daten wie Schmelztemperaturen oder latente Warme mussten aus der Literatur
entnommen und von Hand in die Eingabedatei einer Simulation eingegeben wer-
den. Eine Alternative stellt der automatische Zugriff auf thermodynamische Daten-
satze, wie etwa TDB-Dateien, und deren Auswertung nach der Calphad-Methode
dar. In diesem Beitrag wird die Verknupfung von thermodynamischen Datensatzen
mit der Phasenfeldsimulationssoftware PACE 3D und den damit gewonnenen Si-

mulationsergebnissen des Aluminium-Kupfer-Systems vorgestellt

Stichworter: Werkstoffe, Werkstoffkunde, Simulation von Werkstoffgefiigen, Thermodynamische
Eigenschaften, Zustandsdiagramme, Phasendiagramme, Phasenfeldsimulation, Phase 3D, Pandat.

Summary

To get significant results out of phasefield simulations, precise thermodynamic
properties of the system to be investigated are required as input values. For simu-
lations with the PACE 3D software up to now an idealised phase diagram has been
used to describe those thermodynamic properties. The input values such as melt-
ing temperatures or latent heats had to be taken from literature and written into the
input-file of the simulation by hand. An alternative would be the automatic access
on thermodynamic datasets and their utilization with the Calphad-method. In this
report a coupling of thermodynamic databases to the PACE 3D simulation software
and the thereby achieved results from simulations of the aluminium-copper system

is presented.

GBV-Klassifikation: 51.10
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1 Einleitung

Moderne Werkstoffe tragen durch ihre mechanischen, elektrischen, thermischen,
chemischen aber auch optischen und haptischen Eigenschaften wesentlich zur
Erfullung von Produktanforderungen bei. Ihre Auswahl hat Uberdies einen mafligeb-
lichen Einfluss auf die Herstellkosten des Produkts und entscheidet somit in star-
kem Male Uber den Markterfolg mit. Aus dieser Erkenntnis folgt, dass moderne
Werkstoffe heute zunehmend maligeschneidert werden. Das Ziel, den jeweils op-
timalen Werkstoff am richtigen Ort einzusetzen, fihrt jedoch zu einer kaum Uber-
schaubaren Zunahme der verfugbaren Werkstoffe, Beschichtungen und Ferti-
gungsverfahren. Zu einem effizienten und kostengunstigen Weg, komplexe mo-
derne Legierungen zu entwerfen und zu studieren, haben sich in den letzten Jah-
ren immer starker rechnergestitzte Ansatze entwickelt. Die Werkstoffsimulation
verknUpft die zukunftstrachtigen Forschungsfelder der Simulationstechnik und der
neuen Werkstoffe und birgt somit ein grof3es Innovationspotential, weshalb auch
das BMBF (Bundesministerium flr Bildung und Forschung) diese Technologie als

High-Tech-Strategie im Bereich Werkstoffforschung ausweist /1/.

Simulations-
technik

Mikro-
systemtechnik

Abbildung 1: Zukunftstechnologien im Bereich Maschinenbau
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Abbildung 2: Beispiele fiir unterschiedliche Metalle und Einsatzfelder. Im Uhrzeigersinn: Stent aus
Memorv-Effekt-Leaieruna. Turbinenschaufeln. GieRerei. elektrolvtisch abhaeschiedenes

Einen Ansatz zur Werkstoffsimulation stellt die Phasenfeldmethode dar, durch wel-
che sich realitdtsnahe Gefligestrukturen am Rechner vorhersagen lassen. Am IMP
- dem Institute for Materials and Processes - der Hochschule Karlsruhe werden
unterschiedliche Bereiche der Materialwissenschaft, wie etwa Erstarrung, Kornrei-
fung, Elastizitdt, Magnetismus, Diffusionsvorgange, Einfluss von Stromung bis hin
zu Themen aus den Bereichen Geologie und Biologie, durch Anwendung von Pha-
senfeldsimulationen untersucht /2/. Hierbei findet das eigens entwickelte Software-
paket PACE 3D Anwendung, das eine standige Weiterentwicklung erfahrt um die
unterschiedlichen Vorgange in moglichst Speicherplatz und Rechenzeit sparender
Weise simulieren und die Ergebnisse anschaulich darstellen zu konnen.

Doch nicht nur effiziente Rechenmethoden und eine ansprechende Darstellung
bestimmen die Qualitat einer Simulation. Einen entscheidenden Einfluss auf die
Richtigkeit der Ergebnisse Uben die Eingabewerte aus. In den folgenden Kapiteln
wird eine Methode aufgezeigt, um die Eingabewerte von Phasenfeldsimulationen

automatisch aus thermodynamischen Datensatzen zu bestimmen mit dem Ziel rea-
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le Vorgange in unterschiedlichen Materialsystemen in verlasslicher Weise verste-

hen und vorhersagen zu kdnnen.

Abbildung 3: Ergebnisse aus Phasenfeldsimulationen. Quelle: /2/

2 Definition des Begriffes Phase

Eine Phase kann einer Definition des Materialwissenschaftlers Glnter Gottsteins
zufolge als physikalisch einheitliche Substanz aufgefasst werden, deren chemische
Zusammensetzung jedoch nicht notwendig einheitlich sein muss, wie etwa bei ei-
ner Losung /3/. Diese Substanz besteht aus Komponenten, welche im Falle von
Elementen oder deren Gemischen Atomsorten oder in komplexeren Systemen
stabile chemische Verbindungen darstellen. Dies lasst sich am Beispiel des Sys-
tems Kupfer-Nickel deutlich machen. Bei einer Nickel-Konzentration von 30 % und
einer Temperatur von 1500 °C liegt das System als Schmelze vor, es existiert also
nur eine Flussigphase (Abb. 4 a). Unabhangig von der chemischen Zusammenset-
zung der Schmelze, also dem Anteil der unterschiedlichen Legierungselemente,
bleiben die physikalischen Eigenschaften der Phase, wie etwa die Dichte oder die
elektrische Leitfahigkeit, im Gro3en und Ganzen gleich. Kuhlt man die Schmelze
auf 1200 °C ab, so bilden sich Keime mit einer kristallinen Struktur aus (Abb.4 b).
Neben der Flissigphase liegt nun also gleichzeitig eine kristalline Festphase vor.
Bei 1000 °C ist das Stoffsystem vollstandig erstarrt, was bedeutet dass nur noch

die Festphase vorliegt (Abb.4 c).
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Abbildung 4: a) Schmelze bei 1500 °C b) Erstarrung bei 1200 °C  c) Festkérper bei 1000 °C

Eine anschauliche Darstellung solcher Prozesse erhalt man Uber sogenannte Pha-
sendiagramme, in denen Uber der Konzentration einer Komponente in Abhangig-
keit der Temperatur die jeweils stabilen Phasen in diesem Zustand dargestellt sind
(Abb.5 a). Phasendiagramme lassen sich ebenfalls fur ternare Systeme, also flr
solche mit drei Komponenten, erstellen (Abb.5 b). Wobei hierbei die Konzentratio-
nen der beteiligten Komponenten an den Randern eines gleichseitigen Dreiecks
aufgetragen werden und ein solches Diagramm nur fur einen bestimmten Tempe-
raturwert gilt. Systeme mit noch mehr enthaltenen Komponenten lassen sich nicht

mehr in dieser Form grafisch darstellen.

1500 - 1500
- ﬂ'.c
1400 1400

1300 1300

1200 —1200

1100 & 1100

1000 2:5 4|n slu a'u % 1000 0+ ¥ ¥ y y ¥ iy § y ¥ N
Cu . Ni 0 01 02 03 04 05 06 OF 08 0% 1
Ir Mole fraction of Ni Mi

a) b)

Abbildung 5: a) Phasendiagramm eines bindren Systems b) Phasendiagramm eines terndren Systems
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3 Die Calphad-Methode

Die Eigenschaften einer Legierung hangen neben ihrer chemischen Zusammen-
setzung hauptsachlich von dem Geflge ab, welches sich wahrend des Herstellpro-
zeles und auch wahrend des Gebrauches durch Phasenumwandlungen ausbildet.
Eine anschauliche Darstellung dieser Umwandlungen erhalt man durch den Ein-
satz von Phasendiagrammen. Experimentell bestimmte Phasendiagramme liegen
jedoch zumeist nur fUr binare, teilweise fur ternare und in seltenen Fallen auch fur
Systeme hoherer Ordnung vor. Durch den Einsatz der sogenannten Calphad-
Methode (CALculation of PHAse Diagrams), deren Grundlagen in den frihen
1970er Jahren von Larry Kaufman erarbeitet wurden, ist es dennoch moglich sol-
che komplexen Legierungen rechnergestutzt zu beschreiben /4/. Dieses Verfahren
ist in verschiedenen kommerziell angebotenen Software-Produkten, wie z. B.
ThermoCalc, MTDATA, FactSage oder Pandat implementiert. (Die am IMP vor-

handene Software namens Pandat wird im nachsten Kapitel kurz vorgestellt.)

3.1 Grundlagen

Die Grundlage der Calphad-Methode stellt die Tatsache dar, dass ein Phasendiag-
ramm eine Reprasentation der thermodynamischen Eigenschaften eines Systems
darstellt. Demnach sollte es moglich sein - sofern die thermodynamischen Eigen-
schaften bekannt sind - mehrkomponentige Phasendiagramme rechnerisch zu be-
stimmen. Die Calphad-Methode beruht darauf, dass in einem stofflichen System
alle Vorgange einem Minimum der freien Enthalpie zustreben. Der jeweils stabile
Zustand eines Systems unter bestimmten aul3eren Bedingungen stellt also derje-
nige mit der geringsten freien Enthalpie dar. Zustande in denen dieses Gleichge-
wicht noch nicht erreicht ist, wie etwa in unterkiihiten Schmelzen (Glasern), werden
als metastabil bezeichnet.

Bei konstanter Temperatur und gleichbleibendem Druck kann die freie Enthalpie
durch folgende Gleichung bestimmt werden:

G=H-TS.

Hierbei bezeichnet G die freie Enthalpie, H die Enthalpie, T die Temperatur und S
die Entropie. Die Enthalpie ist ein Mal fur die Energie eines thermodynamischen
Systems, wahrend die Entropie ein Mal® fur die Unordnung eines Systems dar-

stellt. Aus der obigen Formel ist zu erkennen, dass bei zunehmender Temperatur
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der Einfluss der Entropie auf die freie Enthalpie zunimmt. Somit werden bei hohen
Temperaturen Systeme mit hoher Entropie bevorzugt, da hierdurch die freie
Enthalpie geringer wird. Deshalb treten bei hohen Temperaturen keine geordneten
Festkorper mehr auf, sondern die Atome liegen regellos als FlUussigkeiten oder bei
noch hoheren Temperaturen als Gase vor.

Dieses Prinzip lasst sich wieder am Beispiel des Systems Kupfer-Nickel verdeutli-
chen. In Abbildung 6 a) ist schematisch der Verlauf der freien Enthalpie der Flus-
sig- (G liquid) und der Festphase (G solid) bei 1500 °C eingezeichnet. Es ist zu
erkennen, dass im gesamten Konzentrationsbereich die freie Enthalpie der Flus-
sigphase geringer als die der Festphase ist, weshalb die Flussigphase Uber den
gesamten Konzentrationsbereich stabil ist. Die freien Enthalpien der beiden Pha-
sen bei 1000 °C sind schematisch in Abbildung 6 b) abgebildet. Hier verlauft die
Kurve der Festphase im gesamten Konzentrationsbereich unterhalb der Kurve der
Flissigphase, weshalb bei dieser Temperatur im thermodynamischen Gleichge-
wicht das System als Festkorper vorliegt. In Abbildung 6 d) (bei 1200 °C) kreuzen
sich die beiden Kurven der freien Enthalpien, weshalb im linken Teil, also bei einer
hohen Kupferkonzentration, die Flussigphase stabil ist, wahrend im rechten Teil mit
hohem Nickelanteil die freie Enthalpie der Festphase minimal ist. Es gibt jedoch
auch einen Bereich in der Mitte des Konzentrationsspektrums, in dem das Gemen-
ge aus beiden Phasen den stabilen Zustand darstellt, also im thermodynamischen
Gleichgewicht beide Phasen koexistieren. Dies ist daran zu erkennen, dass die
gemeinsame Tangente an beide Kurven in diesem Bereich stets unterhalb der
Kurven der beiden einzelnen Phasen liegt. In Abbildung 6 c) ist das Phasendiag-
ramm dieser Legierung abgebildet, in dem fur die drei Temperaturen jeweils eine
farbliche Kennzeichnung der stabilen Phasen eingezeichnet ist. Kennt man also
die freie Enthalpie jeder Phase Uber den gesamten Temperatur- und Konzentrati-
onsbereich, so kann man hieraus das Phasendiagramm fir das entsprechende
System ableiten. Hierauf beruht die Calphad-Methode, deren Funktionsweise im

Folgenden kurz erlautert wird.
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Abbildung 6: a), b), d) schematischer Verlauf der freien Enthalpien von Fliissig- und Festphase

c) Resultierendes Phasendiagramm

3.2 Funktionsweise

Durch Experimente lassen sich unterschiedliche Informationen Uber ein Stoffsys-
tem gewinnen. Diese schlieBen Schmelztemperaturen, andere Phasenumwand-
lungstemperaturen und Loslichkeiten genauso ein wie Warmekapazitaten, Bil-
dungs-Enthalpien und chemische Potentiale. Die Funktionen der freien Enthalpien
der einzelnen Phasen konnen nun aus der Gesamtheit der vorhandenen experi-
mentellen Daten abgeleitet und als Polynome mit Variablen fur die Temperatur und
chemische Zusammensetzung ausgedruckt werden. Die numerischen Werte der
polynomialen Koeffizienten erhalt man durch den Einsatz von rechnergestitzten
Optimierungsmetoden. Ausgehend von den bindaren und ternaren Randsystemen
kann die Phasenzusammensetzung eines Legierungssystems hodherer Ordnung
berechnet werden, indem man nach dem Prinzip der Gibbs'schen Energieminimie-

rung extrapoliert. Die somit erhaltenen thermodynamischen Daten liegen fur die
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meisten kommerziell bedeutenden Legierungen zumeist im gebrauchlichen TDB-

Format vor und kbnnen kommerziell erworben werden.

3.3 Pandat

Pandat ist ein kommerzielles, windows-basiertes Software-Paket der amerikani-
schen Firma CompuTherm LLC, mit dessen Hilfe Phasendiagramme und thermo-
dynamische Eigenschaften von mehrkomponentigen Legierungen berechnet wer-
den kénnen /5/. In Abbildung 7 ist die Software-Architektur, bestehend aus drei
Ebenen, dargestellt. Die unterste Ebene stellen die thermodynamischen, kineti-
schen oder sonstigen Datensatze dar, deren gespeicherte Daten die Grundlage
jeder Berechnung bilden. Diese Datensatze werden im TDB-Format oder Pandat-
eigenen PDB-Format von CompuTherm fur kommerzielle Legierungen angeboten
oder kdnnen von anderen Quellen bezogen werden. Der Anwender bedient Pandat
Uber die graphische Benutzeroberflache, welche die oberste Ebene bildet. Durch
die Eingabe von Befehlen kdonnen auf dieser Ebene Rechnungen gestartet und
deren Ergebnisse anschaulich in Tabellen- oder Diagrammform angezeigt werden.
Die eigentliche Berechnung der stabilen Phasengleichgewichte erfolgt auf Grund-
lage der Datensatze durch die sogenannte PanEngine, wobei hierfur keine Start-
werte des Benutzers benotigt werden. Dieser auf der Calphad-Methode basierende
Gleichungsldser kann auch als sogenannte DLL (Dynamic Link Library), also als
dynamische Programm-Bibliothek, flr problemspezifische Softwareanwendungen,
wie z.B. Geflige- und Aussscheidungssimulationen, genutzt werden. AulRer der
Berechnung von Phasendiagrammen und thermodynamischen Grofen, bietet
Pandat mittels PanOptimizer die Mdglichkeit, aus experimentellen Daten selbst
thermodynamische Datensatze zu erstellen. Mit PanPrecipitation kann die Aus-
scheidungskinetik wahrend Warmebehandlungs-Prozessen auf Grundlage von

kinetischen Datensatzen simuliert werden.
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Abbildung 7: Screenshot eines mit Pandat berechneten Phasendiagramms




Beitrage der Hochschule Pforzheim Nr. 131 17

4 Vorstellung der Phasenfeldsimulationssoftware PACE 3D
4.1 Zugrundeliegendes Modell

Mit einem Phasenfeldmodell I4sst sich das Verhalten von Phasen und ihrer Uber-
gange ineinander, wie etwa Kristallwachstum oder Kornreifungsprozesse, be-
schreiben. Das Phasenfeldmodell, welches der PACE 3D-Software zugrunde liegt
(siehe /6/), soll an dieser Stelle kurz erlautert werden. Es ist gultig fur Materialsys-
teme bestehend aus mehreren Komponenten und mehreren Phasen. Bei der Pha-
senfeldsimulation findet jedoch keine Berucksichtigung der einzelnen Komponen-
ten auf atomarer Ebene statt, sondern eine Phase wird als Kontinuum auf einer
grolReren Langenskala angesehen. Der Einfachheit halber werden fur das System
ein mechanisches Gleichgewicht, sowie konstanter Druck und konstante Massen-
dichte angenommen. Die Konzentrationen der Komponenten und die lokalen Vo-
lumenanteile der Phasen werden jeweils durch einen orts- und zeitabhangigen
Vektor reprasentiert. Fur den lokalen Volumenanteil der Phase besteht dieser Vek-
tor aus den Phasenfeldparametern ¢, der einzelnen Phasen a, die im Inneren der
zugehdrigen Phase den Wert Eins besitzen. Dieser Wert fallt in der diffusen Grenz-
flache zwischen der jeweiligen Phase und einer oder mehreren benachbarten Pha-
sen - dem Interface - auf Null ab. Besitzt der Phasenfeldparameter einer Phase an
einem Ort den Wert Null, bedeutet dies, dass an dieser Stelle die Phase nicht vor-
handen ist. Die 2D-Schemazeichnung Abbildung 9 a) zeigt ein Rechengebiet mit
einem festen Korn Qs in einer Flissigphase Q,. In Abbildung 9 b) ist der kontinuier-
liche Verlauf des Phasenfeldparameters im Schnitt durch die diffuse Grenzflache
abgebildet.

Die physikalischen Effekte, die wahrend der Erstarrung auftreten (wie Warme- und
Massentransport oder die Freisetzung latenter Warme) werden durch ein Entropie-
Funktional beschrieben, das von der inneren Energie, den Konzentrationen und
den Phasenfeldparametern abhangig ist. Mittels variationeller Ableitung dieses
Entropiefunktionals erhalt man Evolutionsgleichungen fur die zeitliche Veranderung
der inneren Energie, der Konzentrationen und der Phasenfelder. Hierbei sind die
Energie- und Massenerhaltung, sowie eine Erhohung der gesamten Entropie si-
cher gestellt. Die Diskretisierung der Evolutionsgleichungen wird durch Verwen-
dung eines expliziten Finite-Differenzen-Verfahrens erzielt. Zur Berechnung von

Simulationen wird dieses Gleichungssystem numerisch durch den Solver geldst.
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Abbildung 9: a) Rechengebiet mit Festphase (¢=1) und Fliissigphase (¢=0)

4.2 Aufbau von PACE 3D

Mit PACE 3D konnen Phasenfeldsimulationen in 2 D oder 3 D durchgefuhrt wer-
den. Der Ablauf einer Simulation (Abb. 10) gliedert sich wie die meisten Computer-

simulationen in drei Abschnitte:

+ das Preprocessing,
« die eigentliche Simulation und

* das Postprocessing.

Mit Preprocessing wird die Vorbereitung einer Simulation bezeichnet, was der Be-
reitstellung bendtigter Eingabedaten in einem definierten Format entspricht. Die

Eingabeparameter lassen sich unterteilen in:
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* physikalische Eigenschaften des zu simulierenden Systems,

» Grolke und Ausgangszustand des Rechengebiets

* und sonstige Simulations-Parameter.

Bisher werden diese Daten zumeist der Literatur enthommen. Zudem koénnen Ge-
fugebilder, die z.B. im Rahmen des CCMSE-Projektes am Labor fur Werkstoffent-
wicklung und -prifung der Hochschule Pforzheim erstellt werden, mittels einer Bil-
derkennungssoftware dazu genutzt werden, den Ausgangszustand des Rechen-
gebiets zu bestimmen, oder um nach der Simulation die Ergebnisse mit dem rea-
len Gefuge abzugleichen. Fur PACE 3D werden die Parameter in Form einer text-
basierten Eingabedatei, dem sogenannten Infile, zur VerfUgung gestellt. Diese Da-
tei enthalt KenngréfRen des zu simulierenden Materialsystems, Parameter zur De-
finition des Rechengebietes und des Ausgangszustandes, Angaben zur Zeit-
schrittweite, zur Berechnungsart, zur Speicherung der Ausgabedaten und weitere
Eintrage, etwa zur Berechnung von Stromungen. Die Eingabe der Parameter in
das Infile kann entweder mittels eines Textverarbeitungsprogrammes oder Uber
einen Eingabe-Assistent mit grafischer Benutzeroberflache erfolgen. Die eigentli-
che Simulation wird durch den Solver, also den Gleichungsloser, ausgefuhrt. Auf
Grundlage der Daten aus dem Infile und aus den Werten vergangener Zeitschritte
|6st dieser die Gleichungen aus dem zugrundeliegenden Modell und ermittelt somit
die Zustandswerte flr den jeweils nachsten Zeitschritt. Die Daten der einzelnen
ZustandsgroRen wie den Konzentrationen, den Phasenfeldparametern oder der
Temperatur zu den einzelnen Zeitpunkten werden in verschiedenen Ausgabeda-
teien gespeichert. Durch Methoden wie dem Einsatz von adaptiven Gittern oder
dem parallelen Rechnen auf mehreren Prozessoren kann hierbei eine deutliche
Verkurzung der Rechenzeit erzielt werden. Im letzten Schritt, dem Postprocessing,
werden die Ausgabedaten nach einer Simulation fur die Analyse aufbereitet. Die
Uberprifung der Daten kann entweder durch verschiedene Analyseprogramme
erfolgen oder durch ihre Visualisierung. Hierflr stehen eigens entwickelte Betrach-
tungsprogramme zur Verfugung, mit denen zwei- oder dreidimensionale Daten in

einer ansprechenden Form grafisch dargestellt werden.
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Abbildung 10: bisheriger Prozessablauf

5 Verknupfung der Datensatze mit PACE 3D

Die Datensatze zur Berechnung von Phasendiagrammen nach der Calphad-
Methode beruhen auf einer Vielzahl von experimentellen Daten und wurden fir
komerziell bedeutende Legierungen ausgiebig auf ihre Richtigkeit Uberpruft. Sie
beinhalten eine Beschreibung der freien Enthalpie verschiedener Phasen, die
ebenfalls fur die Evolutions-Gleichungen des Phasenfeldmodells genutzt werden
kann. Durch eine Integration der Datensatze in das Pre-Processing und die Be-
rechnung von Phasenfeldsimulationen kann das bisher verwendete, idealisierte
Phasendiagramm durch ein genaueres Modell ersetzt werden, wodurch gleichzei-
tig auch die Suche nach den zuvor bendétigten latenten Warmen und Schmelztem-
peraturen aus der Literatur entfallt. Eine direkte Nutzung der PanEngine des Pan-
dat-Pakets ist hierbei leider nicht moglich, da PACE 3D unter dem Betriebssystem
Linux lauft und deshalb nicht auf DLLs zugreifen kann. Somit besteht die Notwen-

digkeit der Entwicklung eigener Software, welche die Datensatze auslesen kann.

Um die Datensatze im TDB-Format auslesen und deren Inhalte in eine Eingabeda-
tei von PACE 3D, ein sogenanntes Infile, schreiben zu kénnen, wurde ein Konver-
tierungsprogramm namens tdb2infile programmiert. Die Funktionsweise des Prog-

ramms ist in Abbildung 11 dargestellt. Eine TDB-Datei stellt, wie auch ein Infile,
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nichts Anderes als eine Textdatei dar, die sich mit Funktionen aus der C Standard-
Bibliothek bearbeiten Iasst. Nach dem Offnen der TDB-Datei wird dessen Inhalt
eingelesen und zuerst Zeilenumbriche und Kommentarzeilen aus dem Text ent-
fernt. Anschliellend erfolgt eine Unterteilung des Texts in einzelne Abschnitte, so-
genannte Tokens. Die Eintrage der einzelnen Schlisselwérter sind voneinander
durch Ausrufezeichen getrennt, nach welchen gesucht wird und bei denen der Text
in die einzelnen Tokens unterteilt wird. Durch eine weitere Unterteilung der Tokens
an Stellen mit Leerzeichen liegen schliellich Tokens fur jeden einzelnen Parame-
ter des jeweiligen SchlUsselwort-Eintrags vor. Anschliellend erfolgt das Auslesen
der Tokens eine Funktion, die zuerst das Schllsselwort eines Eintrags erkennt und
dann je nach Anzahl und Typ der Parameter diese in einer individuellen Daten-
Struktur fur das entsprechende Schllsselwort abspeichert. Nach dem Auslesen
der Daten wird ein MenU ausgegeben, in dem der Benutzer die Elemente und
Phasen definieren kann, die in das Infile geschrieben werden sollen. Die ausgele-
senen Daten werden nun an ein bestehendes Infile angehangt, wobei die Syntax
wiederum aus SchlUsselwortern mit nachfolgenden Argumenten besteht. Nach
Schlieen der TDB-Datei ist der Programmaufruf von tdb2infile beendet.

Damit die zusatzlichen Eintrage in der Eingabedatei vom Solver eingelesen und
ausgewertet werden kdnnen, wurde eine neue Funktion zur Berechnung der freien
Enthalpien in den Solver integriert. Diese beruht auf dem sogenannten Compound-
Energy-Formalism, der eine Beschreibung der freien Enthalpie unter Berucksichti-

gung von Kristall-Untergittern darstellt /8/.
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Abbildung 11: erweiterter Prozessablauf

6 Simulationsergebnisse

Mit dem erstellten Konvertierungsprogramm wurden die Parameter aus den Da-
tensatzen von Aluminium-Kupfer an ein Infile angehangt, in welches die weiteren
bendtigten Parameter eingetragen waren. Die Simulation wurde in einem zweidi-
mensionalen Rechengebiet der Grofde 500 x 500 Zellen bei einer konstanten Tem-
peratur von 830 K durchgefuhrt. In dem Phasendiagramm von Aluminium-Kupfer
(Abb. 12 a)) ist zu erkennen, dass man sich bei dieser Temperatur und einer ge-
samten Kupfer-Konzentration von 0,09 in dem Zweiphasenfeld zwischen der Liqui-
duslinie und der Eutektikalen befindet, in dem sowohl die Flissigphase, als auch
die Alpha-Phase vorliegt. Im Ausgangszustand (Abb. 12 b)) ist das Gebiet mit der
unterkihlten Schmelze der Kupfer-Konzentration von 0,09 geflllt. In die Mitte des
Gebietes wurden zwei kreisformige Keime der aluminiumreichen Alpha-Phase ge-
setzt, fur die eine Kupfer-Konzentration von 0,022 gewahlt wurde, was der im Pha-
sendiagramm erkennbaren Gleichgewichtskonzentration der Phase bei dieser

Temperatur entspricht.
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In Abbildung 13 a) ist erkennbar, dass die beiden Keime der Alpha-Phase gegenu-
ber dem Ausgangszustand gewachsen sind und anfangen Arme auszubilden. Die
hell dargestellte Alpha-Phase ist von aluminiumarmer, dunkel dargestellter
Schmelze umgeben, da die Alpha-Phase bei ihrem Wachstum der Flussigphase
Aluminium entzieht. Im Endzustand (Abb. 13 b) haben sich die Keime zu zwei
Dendriten mit jeweils vier Hauptarmen entwickelt. Zwischen den beiden Dendriten

hat sich ein Bereich aluminiumarmer Flissigphase ausgebildet.
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Abbildung 12: a) Ausschnitt des Phasendiagramms Aluminium-Kupfer

b) Ausgangszustand der Simulation
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Abbildung 13: a) Zwischenergebnis b) Endergebnis

7 Ausblick

Um das angestrebte Ziel der Nutzung von thermodynamischen Datensatzen flr die
Phasenfeldsimulation in vollem Umfang zu erreichen, bietet sich eine Vielzahl von
Moglichkeiten an, die in der Zukunft umgesetzt werden kdonnen. Das Konvertie-
rungsprogramm tdb2infile sollte um die Moglichkeit erganzt werden, nicht nur an
bestehende Infiles die Material-, Funktions- und Parameter-Daten aus den TDB-
Dateien anzuhangen, sondern auch Infiles neu zu erstellen. Dies kénnte in Kombi-
nation mit einer Integration des Programms in einen Infile-Editor mit grafischer Be-
nutzeroberflache geschehen. Bisher noch nicht berlcksichtigte Schlisselworter
sollten in einer neueren Version ebenfalls ausgelesen werden, um auch Datensat-
ze mit lonen und Leerstellen oder auch Effekten wie Magnetismus fiur Phasenfeld-
simulationen nutzen zu konnen. Hierfur musste jedoch der Solver um weitere
Funktionen erweitert werden, die diese Effekte berutcksichtigen kdnnen. Die vor-
handenen binaren Datensatze konnten zu Datensatzen flr Systeme hoherer Ord-
nung kombiniert werden, indem beispielsweise drei binare Datensatze jeweils
zweier Komponenten eines ternaren Systems als dessen Randsysteme (bei denen
jeweils eine Komponente die Konzentration Null besitzt) betrachtet und zur Erstel-

lung des Datensatzes fur das ternare System benutzt wirden. Zu guter Letzt kénn-
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ten in Zukunft neue Datensatze kauflich erworben werden, um auch Systeme si-

mulieren zu kénnen, von denen bisher keine Datensatze vorliegen.
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