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Arbeitspaket 3:
Digitalisierung des Demonstratorprozesses
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Digitalisierung des Demonstratorprozesses
,Legierungsentwicklung®“ und des Lebenszyklus

Zielsetzung
* Bereitstellung von Materialkennwerten

* Digitalisierung der Material- und Prozessentwicklungsschritte
* Einbeziehung des Materiallebenszyklus ERZGEWINNUNG
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AP 3.1 AP 3.6

Legierungsentwicklung Prozessmodellerstellung
* High-Throughput-Verfahren (fem) * Literaturstudie zu sekundaren Kupferquellen
* Bestimmung von Materialeigenschaften  vorlaufiges Prozessdesign der Produktion
mittels EDX-, EBSD- und Hartemessungen von sekundarem Kupfer wurde fertiggestellt
(fem, IMWS) * Prozessmodelle verschiedener Schritte der
* Kopplung mit thermodynamischen und Produktion von sekundarem Kupfer wurden
kinetischen Berechnungen (IWM) mit der HSC Simulationssoftware entwickelt
* Bewertung der Recyclingfahigkeit
(HZDR/HIF)
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Arbeitspaket 3: Thermodynamische
Digitalisierung des Demonstratorprozesses Rechnungen

Objekt

Ausgangs- Gussteil _ Gussteil
materialien

Probenstiicke

Losungs-
gegliihte Ausgelagerte
Probe Probe
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MATERIALD1GITAL

Diffusionsprobe Mikroschliff Rl
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Arbeitspaket 3:
Digitalisierung des Demonstratorprozesses

Mikroschliff Ausgewahlte Position auf der Probe
* EDX-Messungen * HV-Messungen
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Arbeitspaket 3:
Digitalisierung des Demonstratorprozesses

Diffusionsverschweil3t Diffusionsgegluht Ausgelagert
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Chemische Informationen unterschiedlicher Werkstoffzustande
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Arbeitspaket 3:
Digitalisierung des Demonstratorprozesses
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Harte

Diffusionsgegluht / Losungsgegluht
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Harte unterschiedlicher Werkstoffzustande
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Arbeitspaket 3:

Digitalisierung des Demonstratorprozesses

ortsbezogene Werkstoffeigenschaften

Chemische Informationen Harte
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Arbeitspaket 3: i
Digitalisierung des Demonstratorprozesses MATERIALDTGITAL
Ausblick: EinschlieBen von CALPHAD Simulation (Thermocalc®)
. Thermodynamische Simulationen mit Python-Skript
Experimente . .
uber ThermoCalc-Python Schnittstelle

Mit EDX gemessenen automatisiertes automatisierter Start der l automatisierte Ausgabe von

Legierungs- - Einlesen ‘ ThermoCalc Simulationen Ergebnissen als Textdatei:

zusammensetzungen der EDX-Messdaten von allen * Legierungszusammensetzung

(bisher: bis zu 1353) Legierungszusammensetzungen " Matrix- und Phasenanteile

in einem Rechenvorgang bei Raumtemperatur

® Molanteil an Elemente in Matrix
und weiteren Phasen
bei Raumtemperatur

" Molanteil an Elemente auf
Untergitterplatze in Phasen
bei Raumtemperatur

forschungsinstitut

edelmetalle + = | Fraun hOfEI"

metallchemie
WM

\
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Arbeitspaket 3:
Digitalisierung des Demonstratorprozesses
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MATERIALD1GITAL

Ausblick: EinschlieBen von CALPHAD Simulation (Thermocalc®)

3 h,455°C HV0,025 Molanteil Ausscheidungen
Harte nach Auslagerung ¢ 450 , ) 0 0,45
Simulierter Phasenanteil
400 0.40
350 0,36
300 0.31
0,27
250
0,22
200
0,18
150 0,14
100 0,09
50 0,05
0 0,00
_ ! 100
0 25 50 75 100 0 50
CuAl4,2 [Gew.-%] CuAl4,2 [Gew.-%)]

Beispiel mit projektfremden Daten
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Digitalisierung des Demonstratorprozesses

Datenformate Metadaten

- Einwaage: xIsx (manuell erstellt) * Prozess-u.

Softwareabhangig _ "

* Stra n i e Be n : tXt . . meFaIIogr.aphic cross section id 1D4321
99 * Erganzung notwendig

* Homogenisieren: csv, uip ZessGomnt 0

cathode field emission kathode
. . . . meassuring software Aztec
* Diffusionsschweil3en: csv, uip, txt mesaing softareveson =
matrix correction extendet set
hd D IﬁUSIOnSg I u he n : tXt Spektrumname Mn  Ni Cu  Sn Gesamt Projektpfad ,:ns,
51 0 0,04 86,18 13,78 100 7F21109_D1_Diff 4 5
52 0,05 0,03 8656 13,36 100 7F21105_D1_Diff 4 20
hd E DX XISX s3 0,05 0,04 86,74 13,18 100 7F21109 D1 Diff 4 kv
54 0,02 0,08 86,64 13,27 100 7F21105_D1_Diff 4 Zg
° nn . 55 0 0,02 86,61 13,36 100 7F21105_D1_Diff ¢ pm
H a rte . XISX 56 0,05 0,01 86,61 13,33 100 7F21105_D1_Diff ¢ 20000
57 0,05 0 86,65 13,31 100 7F21109_D1_Diff_q Hs
S8 0,04 0,04 86,66 13,26 100 7F21109_D1_Diff & 2048
59 0,02 0,02 86,82 13,14 100 7F21105_D1_Diff 4 T e
510 0,12 0 86,78 13,1 100 7F21105_D1_Diff ¢ M
511 0,21 0,04 Be6,84 12,92 100 7F21105_D1_Diff ¢ 5
512 Q0,31 0 86,89 12,81 100 7F21109_D1_Diff_q 50
513 0,61 0,05 86,75 12,58 100 7F21109_D1_Diff & 11
514 0,86 0,04 86,65 12,45 100 7F21105_D1_Diff 4 'J?:
515 1,35 0 86,79 11,86 100 7F21109_D1_Diff ¢
516 1,99 0,04 8o,64 11,33 100 7F21105_D1_Diff ¢
Messdatei EDX Beispiel fur angereicherte Metadaten
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Arbeitspaket 3:
Digitalisierung des Demonstratorprozesses

Ausblick

StranggielRen ausgewahlter Legierungen
* Mechanische Charakterisierung an der BAM
* Mikrostrukturcharakterisierung am IMWS
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DATENOKOSYSTEM FUR DIE DIGITALE MATERIALFORSCHUNG
AUF BASIS ONTOLOGIE-BASIERTER DIGITALER REPRASENTATIONEN
VON KUPFER UND KUPFERLEGIERUNGEN

farschungsinstitut
adelrmetalle +
rnetallchamis

Industriepartner

AAurubis

Laufzeit
1.3.2021-29.2.2024
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chem. concentration / weight percent

DATENOKOSYSTEM FUR DIE DIGITALE MATERIALFORSCHUNG
AUF BASIS ONTOLOGIE-BASIERTER DIGITALER REPRASENTATIONEN
VON KUPFER UND KUPFERLEGIERUNGEN
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