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Die Anforderungen der Gesellschaft sowie der
Globalisierung geben den Akteuren des Profil-
bereichs ,Materials Science and Engineering”,
kurz MatSE, den stetigen Impuls und die
Motivation zu den neuesten Entwicklungen im
Bereich der Energietechnologie, der Mobilitat
und der Informationstechnologie beizutragen.
Im Bewusstsein, dass die Lésung der glo-
balen Herausforderungen in vielen Fallen auf
Werkstoffen als Technologietreibern beruht,
hat sich MatSE zum Ziel gesetzt, die interna-
tionale Konkurrenzféhigkeit gerade in diesem
Bereich zu starken. So soll die Entwicklung
unkonventioneller Zukunftsthemen unterstitzt
werden, beispielsweise durch die Anwen-
dungen von Graphen, neue Materialien fur
elektrochemische Speicher oder funktionelle
Werkstoffe fur die Geb&aude der Zukunft. Als
Ubergeordnetes Ziel hat sich der Profilbereich
die Starkung der internationalen Konkurrenz-
fahigkeit der RWTH Aachen, die Biindelung
der vorhandenen Kompetenzen und die
Férderung von innovativen Zukunftsthemen
zur Aufgabe gemacht.

Die Aktivitaten innerhalb des Profilbereichs
konzentrieren sich auf die drei SchlUsselthe-
men Strukturwerkstoffe, Funktionale Materi-
alien und Materialien fur die Nanoelektronik
und Quanteninformationen. Zentrale Metho-
den fur alle Bereiche stellen die drei Quer-
schnittsthemen Charakterisierungsverfahren,
Mikro- und Nanofabrikation und Simulation
bereit.

Die Realisierung dieser Themengebiete wird
durch Blndelung, Vernetzung und Koopera-
tion von Kompetenzen ermdglicht. So wurde
das fakultatstbergreifende Netzwerk Struc-
Mat (engl. Structural Materials, dt. Struktur-
werkstoffe) initiiert, welches die Kompetenzen
der Materialwissenschaftler an der RWTH,
den Fraunhofer-Instituten in Aachen, dem

Forschungszentrum Julich, dem Deutschen
Zentrum fUr Luft- und Raumfahrt in KéIn
sowie dem Max-Planck-Institut flr Eisenfor-
schung (MPI) in Disseldorf blindelt. Ziel ist
die gemeinsame Erarbeitung von GroBprojek-
ten im Bereich Strukturwerkstoffe.

Auf regionaler sowie nationaler Ebene wirkt
der Profilbereich als Mitglied im Netzwerk
DGM-Regional Rhein-Ruhr, im Cluster
NanoMikroWerkstoffePhotonik (NMWP.NRW)
und im Netzwerk NanoMat mit dem
Karlsruhe Institute of Technology KIT mit.

Ein weiterer Punkt ist die interuniversitéare
Vernetzung auf internationaler Ebene, um die
Férderung der Lehre und den Erhalt Euro-
pas an der Weltspitze von Technologie und
Wissenschaft zu sichern. So beteiligt sich der
Profilbereich an den Aktivitaten der ,IDEA
League", die aus TU Delft, ETH Zurich, RWTH,
Chalmers University of Technology und
Politecnico di Milano besteht. Im September
2018 wurde beispielsweise eine ,IDEA
League Doctoral School in Zusammenarbeit
mit dem Forschungszentrum Julich an der
RWTH ausgerichtet.

DarUber hinaus pflegt der Profilbereich Part-
nerschaften mit auBeruniversitéren Einrich-
tungen, insbesondere mit dem Forschungs-
zentrum Julich in den Sektionen JARA-FIT
und JARA-Energy, aber auch mit dem
Deutschen Zentrum fUr Luft- und Raumfahrt
(DLR), dem Max-Planck-Institut flr Eisenfor-
schung (MPI) und der DECHEMA in Frankfurt.
Im Rahmen eines umfassenden Ansat-

zes, welcher die optimale Ausnutzung der
Wertschopfungskette zwischen dem akade-
mischen Bereich und der Industrie verfolgt,
ist die Grindung des RWTH-Projekthauses
»Integrated Computational Materials En-
gineering", kurz ICMEaix, initiiert worden. Die
integrative Werkstoffmodellierung zielt auf



Bild 1: Untersuchung eines modernen Werkstoffs in einem Transmissionselektronenmikroskop am Gemeinschaftslabor fiir Elektronenmikroskopie (GFE).

Foto: Peter Winandy

die Beschreibung der GefUgeentwicklung
auf allen relevanten Langenskalen sowie

die Geflige-Eigenschafts-Korrelationen
entlang des gesamten Herstellungsweges
bis hin zum Werkstoffeinsatz im Bauteil ab.
Die ICME-Methodik der RWTH beruht auf
etablierten Simulationsverfahren zur skalen-
Ubergreifenden Werkstoffentwicklung und
Prozessmodellierung. Diese Kompetenz ist
durch die fakultatstbergreifende Zusammen-
arbeit von Materialwissenschaft, Metallurgie,
Werkstofftechnik, Produktionstechnologie,
Naturwissenschaft, IT und Werkstoff-Mecha-
nik gegeben.

Auch unterstitzte der Profilbereich die Grin-
dung des ,Aachen Graphene & 2D Materials
Centers". Dieses bundelt die Aktivitaten der
Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler
der RWTH und der AMO GmbH und unter-
stUtzt ihre Einbindung in die groBte, europa-
weite Forschungsinitiative, das ,Graphene
Flagship®.

Die interdisziplindre Zusammenarbeit im Pro-
filoereich kommt auch in der Lehre zum Aus-
druck, etwa seit zehn Jahren im Studiengang
,Materialwissenschaften®. Weitere Aktivitaten
mit materialwissenschaftlichem Schwerpunkt
sind die Studiengange ,Werkstoffingenieur-
wesen“ und ,Wirtschaftsingenieurwesen —
Werkstoff- und Prozesstechnik®, der englisch-
sprachige Studiengang ,Metallurgical Engi-
neering” sowie Studiengénge mit Vertiefungs-
richtungen im Bereich Nanomaterialien, Nano-
elektronik und Oberflachentechnik.

Einen Einblick in die vielfaltigen Forschungs-
aktivitdten im Rahmen des Profilbereichs
.Materials Science and Engineering” ermdg-
licht das Forschungsmagazin RWTH THEMEN.
Wir winschen Ihnen eine informative Lektire.
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The “Materials Science and Engineering” Profile Area (MatSE)

The demands of society and the challenges
of globalization are strong motivating forces
for all members of the Profile Area to con-
tribute to new developments in the fields of
energy technology, mobility and information
technology. As many solutions to global
challenges are based on materials as tech-
nology drivers, MatSE has set itself the goal
of enhancing the University’s international
competiveness in this area. It strives to
support the development of unconventional,
forward-looking technologies, e.g. through
the application of graphene, new materials for
electronic storage, or functional materials for
the buildings of tomorrow. Aside from enhan-
cing the competitive edge of RWTH Aachen
University, the Profile Area seeks to pool
competencies in the above named fields and
support research on innovative, future-orien-
ted topics.

The pooling of competencies and cross-dis-
ciplinary collaboration make it possible to
successfully address these research topics.
To name an example, the cross-faculty
network StrucMat (for structural materials)
has been established to pool the expertise of
materials scientists from RWTH, the Aachen
Fraunhofer institutes, Forschungszentrum
Julich, the German Aerospace Center DLR,
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and the Max-Planck-Institut fUr Eisenfor-
schung in DUsseldorf (MPI). The aim is to
jointly implement large-scale projects in the
area of structural materials.

At both the regional and national levels, the
Profile Area is an active member of the DGM-
Regional Rhein-Ruhr network, the Nano-
MikroWerkstoffePhotonik cluster (NMWP.
NRW), and, in cooperation with the Karls-
ruhe Institute of Technology KIT, the NanoMat
network.

Another important priority of the Profile Area
is international collaboration, which helps

to maintain a high quality in teaching and to
secure Europe’s competitiveness in science
and research. Thus the Profile Area contri-
butes to the activities of the IDEA League,

a network between TU Delft, ETH Zurich,
RWTH, Chalmers University of Technology,
and Politecnico di Milano. In September
2018, for example, in collaboration with
Forschungszentrum Julich, RWTH hosted an
“Idea League Doctoral School.” Moreover,
the Profile Area has close partnerships with
non-university institutions, in particular in

the Julich Aachen Research Alliance (JARA)
with Forschungszentrum Julich (sections
JARA-FIT and JARA-ENERGY), but also with
the German Aerospace Center DLR, the

Max-Planck-Institut fir Eisenforschung (MPI),
and DECHEMA in Frankfurt.

Following a comprehensive approach, which
seeks to optimally exploit the value chain
between academia and industry, the RWTH
Project House “Integrated Computational
Materials Engineering,” ICMEaix for short,
has been established. Integrative materials
modeling aims at describing (micro)structure
development at all relevant length scales and
structure-property correlations along the
entire production chain up to the use of the
material within the component. The ICME
methodology practiced at RWTH is based
on established simulation processes for
materials development and process mode-
ling across all length scales. This capability
is based on the cross-faculty collaboration
between the fields of materials science,
metallurgy, materials engineering, production
technology, natural sciences, IT, and mecha-
nics of materials.

Furthermore, the Profile Area has supported
the foundation of the “Aachen Graphene &
2D Materials Center.” This center pools the
activities of researchers at RWTH and AMO
GmbH and coordinates their participation in
the largest European-wide research initiative,
the “Graphene Flagship.”



Figure 1: The three key research topics of the “Materials Science and Engineering” Profile Area are structural materials, functional materials, and
materials for nanoelectronics and quantum information. Important cross-disciplinary topics that provide key methods for all areas include charac-
terization techniques, micro- and nanofabrication, and simulation.

The interdisciplinary collaboration within the
Profile Area has a positive impact on teaching
— it has provided contributions to the Mate-
rials Science degree program for over ten
years, for example. Other degree programs
with a strong materials science focus include
Materials Engineering, Industrial Engineering
with specialization in Materials and Process
Technology, the English-taught Metallurgical
Engineering program and degree courses

with specializations in nanomaterials, nano-
electronics, and surface technology.

The current issue of the RWTH THEMEN
magazine provides you with insights into the
varied research activities of the “Materials
Science and Engineering” Profile Area. We
hope you enjoy reading the magazine and
find the contributions informative!
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\Von der Werkstoffkunde zur Materialwissenschaft

Well before any computers were around to
simulate materials, humankind was capable
of generating useful products from a variety
of materials. Even the major eras in human
history like the stone-age, the bronze-age, or
the iron-age are named after materials. The
present article is a time-travel journey through
the history of materials development. A major
milestone in this history is the advent of
computers and powerful simulation software,
which for the first time provided the basis

to turn empirical trial and error methods

into predictive simulations and improved
understanding of materials, their properties
and their processing.

Nowadays a variety of simulation tools

has reached a high degree of maturity. No
individual standalone tool, however, allows
tackling the complex simulation tasks
required to design modern materials and
products and to meet all requirements of

the producing industry as highlighted in

the present article. A modular, configurable
combination of different tools into workflows
eventually being performed on an open
simulation platform is the approach of
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the “Aachen (“Aix") Virtual Platform for
Materials Processing” (AixViPMaP®). Based
on decades of continuous development of
ICME (“Integrated Computational Materials
Engineering”) at RWTH Aachen University,
the AixViPMaP® is currently being developed
in the frame of ICMEaix — a collaborative
research effort of a number of RWTH and
associated institutes.

In future, the design of new materials and
components will essentially proceed based
on such simulation workflows. They will be
optimized towards a desired functionality
and performance while at the same time
obeying constraints given by manufacturing
processes, by ecological footprint and

by economic impact. The prediction of
materials and component properties will be
possible along the entire production and
service-life-cycle. Simulations will bridge
interfaces between inorganic, organic and
biological materials, and even encompass
human tissue. In an ultimate vision even
the morphogenesis in complex biological
systems can be addressed by simulations.

‘WICKIUNG

Steinzeit, Eisenzeit, Bronzezeit, Siliziumzeital-
ter — Materialien stehen seit jeher im Zentrum
des Interesses und ihre Eigenschaften prag-
ten ganze Zeitalter. Das bessere Material
flhrte zum besseren Produkt und sicherte
oftmals die Existenz. Werkstoffe wurden
schon immer entwickelt, jedoch ermdglicht
der rasante Anstieg der Simulations- und
Charakterisierungsmaoglichkeiten erstaunliche
Beschleunigungen der Werkstoffentwicklung
und -qualifikation. Werkstoffe werden zuneh-
mend flr spezielle Anwendungsfélle maBge-
schneidert, und mehr als 50 Prozent der
heutigen Stahle wurden erst in den letzten
20 Jahren entwickelt.

Damaszenerstahl kann als ein tausend Jahre
altes Nanomaterial angesehen werden, ob-
wohl zu dieser Zeit noch niemand den Begriff
,Nano“ kannte. Das Wissen Uber die Rezep-
turen fur die wiederholte und definierte An-
wendung zahlreicher einzelner Umform- und
Warmebehandlungsschritte, die schlieBlich
zu den Uberlegenen Eigenschaften von
Damaszenerstahl fuhrten, entwickelte sich
Uber Generationen auf der Basis unzahliger
Versuche und Irrtimer.



Bild 1: Werkstoffcharakterisierung mit moderner Elektronenmikroskopie und die Simulation von Gefligen ndhern sich immer mehr an. Der Austausch komplexer Informationen
zwischen realer und virtueller Welt wird zunehmend einfacher.

Foto: Peter Winandy

Noch bevor irgendeine Art von Simulation
verflgbar war, konnten Menschen auf Basis
experimenteller Erkenntnisse bereits Flug-
zeuge und Automobile bauen. Ein besseres
Verstandnis und Wissen tber Materialien,
ihre Eigenschaften und inre Verarbeitung er-
offnete immer wieder neue Wege zu neuen
Designs, zu leichteren Bauweisen, zu neuen
Werkstoffen und zu neuen Produkten wie
beispielsweise Computern. Erste Computer
sind seit Mitte der 1950er Jahre verfUgbar. In
der Werkstofftechnik werden Computer seit
etwa Anfang der 1980er Jahre genutzt.
Werkstoffe wurden Ende des letzten Jahrtau-
sends oft durch Lichtmikroskopie charakte-
risiert. Ihre Mikrostrukturen beziehungsweise
ihre Geflige wurden auf Schwarz-WeiB3-Bildern
dokumentiert und in Geflge-Atlanten gesam-
melt. Erste Personal Computer mit 80286-
Prozessoren und Windows 3.1-Betriebssys-
tem eroberten die Forschungspraxis von
Nicht-Computer-Experten. Disketten hatten
eine Speicherkapazitéat von einigen Hundert
KB und eine 10 MB-Festplatte wurde als
fortgeschrittene Ausristung betrachtet. Das
Internet war in seiner frihen Entstehung. Die

Digitalisierung der Gefugebilder war damals
der erste Schritt zur automatischen Bildverar-
beitung und zur anschlieBenden, automati-
sierten statistischen Auswertung von Mikro-
strukturen. Die ersten Grundlagen fur ,Com-
putational Thermodynamics“" zur Vorher-
sage von Gleichgewichtsphasenanteilen

und thermodynamischen Eigenschaften von
Werkstoffen wurden gelegt.

Die Herstellung und Verarbeitung von Werk-
stoffen konnten jedoch auch zu dieser Zeit
noch eher als eine empirisch basierte ,Kun-
de” oder als eine ,Kunst* angesehen werden.
Die Entwicklung der Computerleistung und
der Simulationsmethoden hat in den letzten
Jahrzehnten enorme Fortschritte gebracht.
Simulationsmodelle beschreiben heute Pha-
nomene auf allen Zeit- und Langenskalen,
und eine Vielzahl von Simulationswerkzeugen
ist verflgbar®. Selbst komplexe Simulationen
kénnen oftmals auf einem Standard-Laptop
ausgefuhrt werden. Eine Datenspeicherung
im Terabyte-Bereich ist auch im privaten
Gebrauch Ublich. Mikrostrukturmerkmale von
Werkstoffen werden zunehmend in digitalem
Format in 3D und manchmal sogar in 4D

aufgenommen. Die ,Computational Thermo-
dynamics® haben sich auf der Basis des
Phasenfeldkonzeptst zu einer ortsaufgelds-
ten Beschreibung von Phasenumwandlungen
weiterentwickelt, die heute die Simulation der
Mikrostrukturentwicklung auch in komplexen
technischen Legierungssystemen ermdg-
licht, siehe Bild 2. Die Werkstofftechnik hat
damit den Sprung von der beschreibenden
~Werkstoffkunde" zur vorhersagenden ,Mate-
rialwissenschaft” vollzogen.

Gegenwartig haben zahlreiche Softwarel®-
sungen in ihrem jeweiligen Bereich ein Niveau
erreicht, das wertvolle Beitrage zu modernen
Konstruktionsaufgaben in wissensbasierten
Produktionsmodellen ermdglicht. Das kom-
plexe Zusammenspiel von atomistischen
Prozessen, Thermodynamik, Prozessbedin-
gungen, Mikrostrukturentwicklung, Material-
und Bauteileigenschaften wird jedoch erst
durch die Kombination verschiedener Simu-
lationstools im Rahmen eines ,Integrated
Computational Materials Engineering“-Ansat-
zes (ICME)®! beschreibbar.



(A)

(B)

Bild 2: (A) Simuliertes Erstarrungsgefiige in einer technischen Aluminiumlegierung bei 535 °C mit 30 Prozent Restschmelze (nicht dargestellt), fcc-Aluminium (grau), Magnesi-
umsilizid (rot), Silizium (blau). Kantenlange 150 um®. (B) Separate Darstellung der Magnesiumsilizid- und der Silizium-Phasen. Morphologie und Verteilung der Phasen beeinflus-

sen die mechanischen Eigenschaften des Werkstoffs.

Industrielle Anforderungen an
Werkstoffsimulation

Industrielle Anwender sind daran interessiert,
neue Materialien und Produktionsprozesse
flr innovative Bauteile und Systeme mit
maBgeschneiderter Leistung zu entwickeln
sowie Ldsungen fur Probleme in bestehen-
den Produktionsprozessen zu erhalten. lhr
Produkt soll so effizient wie mdglich gestaltet
und hergestellt werden. Die Notwendigkeit,
Materialien detaillierter und mit héherer
Aufldsung zu beschreiben und entlang ihres
gesamten Lebenszyklus zu simulieren, ist
aus der industriellen Anwenderperspektive
eindeutig formuliert.

Obwohl die Vorteile moderner Materialsimu-
lationen weitgehend erkannt sind, ist die
Anwendung des ICME-Ansatzes in industri-
ellen Umgebungen immer noch eine Heraus-
forderung. Eine spezielle Anforderung ist die
modular konfigurierbare Kombination ver-
schiedener Tools unterschiedlicher Anbieter
anstelle monolithischer Lésungen:

Folgerung 1

GUnstige, schnelle, leicht verfligbare, zuver-
l&ssige und insbesondere modular konfi-
gurierbare Lésungen werden bendtigt, um
komplexe Themen von technischem Interesse
anzugehen.

Typische Anwender im Bereich metallischer
Werkstoffe sind die Luft- und Raumfahrtin-
dustrie, die Stahlindustrie, die Energieversor-
ger, die Automobilindustrie und die Elektro-
nikindustrie. Jede technische Legierung
umfasst im Allgemeinen eine groBe Anzahl
von Legierungselementen, von denen jedes
in einer genau definierten Menge hinzugefigt
wird, um eine spezifische Funktionalitat zu
erfullen, siehe Bild 3.

Selbst kleinste Anderungen in der chemi-
schen Zusammensetzung und/oder in den
Herstellungsparametern kénnen zu drasti-
schen Anderungen des Bauteilverhaltens
fGhren. Die genaue Ermittlung geeigneter und
vorteilhafter Mengen an einzelnen Legie-
rungselementen ist somit eine langwierige,
zeit- und kostenintensive Aufgabe. Die Ent-

wicklung und Qualifizierung neuer Materialien
dauerte aus diesem Grund bisher Jahre bis
Jahrzehnte. Diese Entwicklungszyklen wer-
den durch aktuelle Ansétze bereits drastisch
verkdrzt:

Folgerung 2

Modelle und Simulationswerkzeuge werden
bendtigt zur Beschreibung der Herstellung
und Eigenschaften komplexer, mehrkompo-
nentiger und mehrphasiger Materialien.

Es geht jedoch nicht nur um die Legierungs-
zusammensetzung. Die Verarbeitungshis-
torie spielt eine entscheidende Rolle beim
Erreichen der gewUlnschten Eigenschaften.
Wahrend der Produktion durchlauft das
Material verschiedene Prozessschritte wie
GieBen und Erstarren, Warm- oder Kaltum-
formen, GlUhen, Bearbeiten, Fligen oder
Beschichten. Jeder Prozessschritt beeinflusst
die Mikrostruktur, die Verteilung der Legie-
rungselemente und damit die Eigenschaften
des Materials. Auch der Herstellungsprozess
selbst wird oft von den Materialeigenschaften
beeinflusst:

Bild 3: Technische Stéhle bestehen aus zahlreichen Legierungselementen mit unterschiedlicher Menge (in Gewichtsprozent wt.%) und jeweils spezifischem Beitrag zu den
konkreten Eigenschaften und der Verarbeitbarkeit des Werkstoffs.
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Folgerung 3

Modelle werden bendétigt, die die Entwicklung
von Materialien und Komponenten wahrend
ihres gesamten Produktions- und Service-
lebenszyklus beschreiben und vorhersagen
kénnen.

SchlieBlich missen die Simulationsergebnis-
se anhand von Messungen und vorhandenen
Daten validiert werden. Diese Validierung
beinhaltet Informationen Uber die Qualitat
der berechneten Ergebnisse einschlieBlich
der zu erwartenden Unsicherheiten aufgrund
der Verwendung nicht genauer Eingabepa-
rameter und/oder aufgrund der Grenzen der
Modelle:

Folgerung 4

Es ist eine Validierung erforderlich, die einen
verbesserten Informationsaustausch zwi-
schen der Simulation und dem Experiment
erfordert.

Die Verbesserung des Wissens Uber Pro-
zesse und Materialien ist jedoch nicht das
Endziel eines industriellen ICME-Anwenders.
Simulationen sollen den industriellen Anwen-
der bei seinen unternehmerischen Entschei-
dungen und bei der Optimierung seiner
Produkte unterstitzen:

Folgerung 5

Eine Multi-Kriterien-Optimierung des Simula-
tionsszenarios einschlieBlich wirtschaftlicher
Aspekte ist erforderlich, um die gesamte
Wertschodpfung zu optimieren.

Integrated Computational Materials
Engineering

Integrated Computational Materials Engineer-
ing, kurz ICME, bietet einen ganzheitlichen
Simulationsansatz, der Prozessketten fur
technische Bauteile betrachtet. ICME adres-
siert dabei neben dem Bauteil und seinem
Herstellungsprozess insbesondere auch die
lokalen Materialeigenschaften innerhalb des
Bauteils im mikroskopischen MaRstab®!,

Nicht nur der aktuelle Materialzustand zu
einem bestimmten Zeitpunkt, sondern auch
die Entwicklung lokaler Materialeigenschaften
entlang des gesamten Herstellungsprozesses
und schlieBlich sogar wéahrend der Anwen-
dungslebensdauer sind zentrale Themen.

An der RWTH Aachen begann die Geschich-
te von ICME bereits um 1990 mit der Bean-
tragung des Sonderforschungsbereichs , Inte-
grative Werkstoffmodellierung” (SFB370) und
entwickelte sich kontinuierlich im Rahmen der
Exzellenzinitiative sowie vieler nationaler und
internationaler Projekte weiter, siehe Bild 5.
Die Kombination von Modellen erfordert
derzeit noch einen erheblichen manuellen
Aufwand fur die Datenkonvertierung an den
Schnittstellen zwischen verschiedenen Soft-
waretools. Eine ,Plug & Play“-Architektur zur
Kombination verschiedener Tools in Work-
flows auf offenen Simulationsplattformen ist
daher die SchlUsselvision fur zukUnftiges
ICME, die an der RWTH mit der ,Aachen
(»Aix") Virtual Platform for Materials Processing*

(AIXViIPMaP?®) reallisiert wird. Mit AixViPMaP®
baut das ICMEaix eine Infrastruktur auf, die
Rechnerleistung und Simulationssoftware fur
Forschung, Lehre, Entwicklung und auch als
Dienstleistungsangebot der RWTH-Institute
bereitstellt.

Das ICMEaix® ist die Dachstruktur fur die
Modellierungs- und Simulationsaktivitaten im
Bereich der Strukturwerkstoffe und koope-
riert mit Forschungszentren in der Region.
Ziele sind die Bundelung der Simulations-
aktivitaten der einzelnen Lehrstthle, die
strukturelle Vernetzung aller Beteiligten und
die Bearbeitung wissenschaftlicher Projekte
und technischer Fragestellungen, die Uber die
Einzelexpertise der beteiligten Akteure hinaus
gehen.

Ein Blick in die Zukunft

Alle Softwaretools und Laborgeréate im ICME-
Bereich haben einen gemeinsamen Kommu-
nikationsstandard, ahnlich dem heutigen
JPG-Format fur Bilder. 3D- und 4D-Simula-
tionsergebnisse mit hdchster raumlicher
Aufldsung kénnen leicht ausgetauscht wer-
den. Metadaten sammeln alle Informationen
Uber Ursprung, Prazision, Validierung und
viele andere Aspekte der Daten, welche in
der Cloud oder auf leistungsstarken lokalen
Exabyte'-Geraten gespeichert werden. Die
2018 Uber Wochen laufenden Simulationen
bendtigen nur Stunden oder gar Minuten/
Sekunden. Modelle werden zur Verflgung

Bild 5: Entwicklung der Werkstoffsimulation an der RWTH Aachen vom Sonderforschungsbereich ,Integrative Werkstoffmodellierung” (SFB370)®! {iber die beiden Férderperio-
den der Exzellenzinitiative ,Integrative Produktionstechnik fiir Hochlohnldnder“t" hin zur aktuellen Entwicklung der AixViPMaP®®!,
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stehen, um alle bekannten Phanomene, die
die Eigenschaften eines Materials beeinflus-
sen, gleichzeitig zu beschreiben. Schnelle,
validierte Modelle unterstitzen bei Geschafts-
entscheidungen.

Die Vorhersage von Materialien und Bauteil-
eigenschaften wird Uber den gesamten Pro-
duktions- und Lebensdauerzyklus hinweg
maoglich sein und das Design neuer Werkstof-
fe und Bauteile im Wesentlichen auf Simula-
tionen basieren. Werkstoffe werden flr eine
gewunschte Funktionalitéat und Leistung opti-
miert, wobei sich Einschrankungen aufgrund
ihrer Herstellungsprozesse Uberwinden
lassen. Beispielsweise sind der dkologische
FuBabdruck und wirtschaftlicher Erfolg kon-
kurrierende und zu optimierende ZielgroBen.
Werkstoffsimulationen werden die Grenzen
zwischen anorganischen, organischen und

'Einheit fir sehr groBe Speicherkapazitaten; 10 Byte

biologischen Materialien Uberbriicken und
sogar menschliches Gewebe umfassen. Die
Morphogenese? in komplexen biologischen
Systemen kann durch Simulationen beschrie-
ben werden. Sicherlich dauert dies noch

20 bis 25 Jahre.

Der vorliegende Artikel basiert auf Arbeiten
des von der Européischen Kommission gefor-
derten European Materials Modelling Council
(EMMG; Grant #: H2020-NMBP-CSA-2016
NMBP-24-206), des europaischen Vorha-
bens ,MarketPlace” (Grant #: H2020-NM-
BP-25-2017 760173) sowie auf Aktivitaten im
Rahmen des Exzellenzclusters ,Integrative
Produktionstechnik fur Hochlohnlander* und
des ICMEaix, die beide durch Mittel der Ex-
zellenzinitiative des Bundes und der Lander
geférdert wurden.

2Bezeichnung fiir die Gestalt- und Formbildung im Bereich lebender Strukturen wie Pflanzen, Tiere, Viren etc.

Bild 6: Der ,Digitale Werkstoff-Zwilling“ ermdglicht den
Blick in das Bauteil entlang seines Lebenszyklus von
der Herstellung bis zur Anwendung. Schnellere und
vereinfachte Modelle, sogenannte ,Digitale Schatten®,
ermdglichen zukiinftig die Steuerung optimierter
Produktionsprozesse.

Foto: Peter Winandy
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ektrochemische

Vietalisierungszellen

Auf dem Weg zu neuen Paradigmen in der Computerarchitektur

The computerization of our society has
progressed unabatedly in recent years and
advances in more and more areas of our
lives. Our smartphones, pocket-sized high-
performance computers, and the mobile
internet make it possible to communicate
anytime and anywhere and to have access
to knowledge and services. The next
evolutionary steps will include the Internet

of Things (loT) and Artificial Intelligence (Al).
First steps in this direction have already been
realized among other things with fitness
watches and ever-improving language
assistants. On the one hand, more and more
mobile computing power is being used; on
the other hand, the amount of data to be
processed increases drastically.
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Of course, this results in a huge increase in
energy usage and faster battery drainage

in mobile devices. Until now, this could

be partially compensated by ongoing
miniaturization of the components. However,
technologically this will be increasingly difficult
and inevitably encounter physical limitations.
In addition, the increasing number of end user
devices and the increasing interconnectivity
cause the global power consumption for
computational applications to increase further
and further. For example, estimations of

the energy consumption of internet servers
alone predict a doubling every two years.
Therefore, new approaches to data storage
and processing have to be considered.

Die Computerisierung unserer Gesellschaft
ist in den letzten Jahren unvermindert fortge-
schritten und dringt in immer mehr Bereiche
vor. Smartphones und das mobile Internet
ermoglichen es, jederzeit ortsungebunden

zu kommunizieren und Wissen sowie Dienste
abzurufen. Die n&chsten Stufen dieser Evoluti-
on werden das Internet of Things (loT) und
Kunstliche Intelligenz (Kl) beinhalten. Erste
Schritte in diese Richtung sind bereits mit
Fitnessuhren und stetig besser werdenden
Sprachassistenten in unseren Alltag eingezo-
gen. Dabei kommt steigende Rechenleistung
zum Einsatz, wahrend sich auch die zu verar-
beitenden Datenmengen drastisch erhéhen.
Dies hat einen enormen Anstieg der bendtig-
ten Energie und somit schnellere Batterie-
entladung in mobilen Geraten zur Folge.
Bisher konnte das durch fortschreitende Mini-
aturisierung der Komponenten teilweise kom-
pensiert werden. Allerdings wird die Miniatu-
risierung technologisch zunehmend schwerer
und stoBt schlussendlich unweigerlich an
physikalische Grenzen. Hinzu kommt, dass



Bild 1: Schematische Darstellung der atomaren Vorgéange in einer Elektrochemischen Metallisierungszelle beim
Durchlaufen einer Strom-Spannungs-Kennlinie. (A) Initialer Aus-Zustand. (B) Die positiv geladene Elektrode
gibt lonen ab, welche sich durch den Isolator bewegen konnen. (C) Geniigend Metallatome haben sich an der
Gegenelektrode angesammelt und beginnen, ein leitfahiges Filament auszubilden — Einschaltprozess.

(D) An-Zustand mit durchgehendem Filament. (E) Ausschaltprozess durch den Abbau des Filaments.

durch die Zunahme der Anzahl von Endgera-
ten und den steigenden Grad der Vernetzung
der weltweite Energieverbrauch gestiegen ist
und weiter ansteigen wird. Deshalb mtssen
neue Wege fUr die Datenspeicherung sowie
-verarbeitung in Betracht gezogen werden.
Ein Ansatz ist mit resistiv' schaltenden Spei-
chern gegeben. Hier gelten die Elektrochemi-
schen Metallisierungszellen, kurz ECM, als
zukunftstrachtigste Technologie. Im Gegen-
satz zu den derzeitigen Speichertechnologi-
en, welche auf An- beziehungsweise Abwe-
senheit von zusétzlichen Elektronen beruhen
und diese viel Platz bendtigen, um lokalisiert
zu bleiben, setzen ECM-Speicher auf einen
einprogrammierbaren elektrischen Wider-
standswert, der durch die Rekonfiguration von
Atomen gesteuert wird. Bildhaft gesprochen
wird dabei ein Schalter umgelegt, der einen
Stromfluss erlaubt oder nicht. Im einfachsten
Fall kdnnen dabei die bindren Zustande ,0“
und ,1* durch einen hohen beziehungsweise

niedrigen elektrischen Widerstand dargestellt
werden. Zudem Uberzeugen ECM-Speicher
aufgrund eines einfachen Schichtaufbaus:
Eine typische Zelle setzt sich aus zwei Metall-
elektroden zusammen, die durch einen sehr
diinnen, wenige Nanometer dicken, elektri-
schen Isolator voneinander getrennt sind. Eine
Elektrode muss hierbei reversibel oxidierbar
sein. Das Funktionsprinzip ist in Bild 1 anhand
eines typischen Aufbaus von Silber/Silizium-
dioxid/Platin dargestellt. Zun&chst befindet
sich die Speicherzelle in einem hochohmigen
Zustand (A). Durch das Anlegen einer positi-
ven Spannung an die Silberelektrode werden
Silberatome oxidiert. Die Silberionen migrie-
ren dann getrieben durch das elektrische
Feld durch den Isolator (B), bis sie auch die
negativ geladene Platinelektrode treffen und
dort wieder zu Silberatomen reduziert werden
(C). Weitere Silberionen lagern sich schlieBlich
bevorzugt an bereits bestehende Silbercluster
an, bis sich ein durchgehendes metallisches

'Wortschopfung aus dem englischen Wort fir einen elektrischen Widerstand: ,Resistor*

Bild 2: Rasterelektronenaufnahme eines wachsenden
Filaments in Wasser zwischen Silber und Platin.

Filament gebildet hat, das die beiden Elektro-
den kurzschlieBt (D) und die Speicherzelle im
niederohmigen Zustand ist. Durch Anlegen
einer negativen Spannung kann das Filament
wieder abgebaut werden und die Silberato-
me wandern zurlck zur Silberelektrode (E),
wodurch die Zelle wieder im hochohmigen
Zustand vorliegt. Durch den kleinen Aufbau
und die hohen elektrischen Feldstérken lasst
sich der Schreibprozess in wenigen Nanose-
kunden vollziehen.
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Zudem koénnen durch eine geschickte Steu-
erung des Stromes beziehungsweise Wahl
der Spannungssignale die Dicke des Metallfi-
lamentes sowie auch die Tunnelstromdistanz
kontrolliert werden, was das Variieren des
niederohmigen Widerstands ermdglicht und
damit auch eine Multibit-Speicherung in nur
einer Speicherzelle erlaubt, siehe Bild 3. Im
Vergleich zu dem Ublichen Arbeitsspeicher

in unseren Smartphones und Computern,
bestehend aus vielen Kondensatoren, sind
ECM-Speicher zudem nicht-fliichtig und die
gespeicherten Informationen bleiben auch
ohne Stromversorgung erhalten.

Eine komplexe Aufgabe bei der Realisierung
von ECM-Speicherelementen besteht darin,
das Metallfilament beziehungsweise die
Atome an Ort und Stelle zu halten. Hier treffen
viele elektrochemische und thermodynami-
sche Phanomene aufeinander: Die Atome und
lonen streben danach, ihren Grundzustand
wieder einzunehmen, was dazu fUhren kann,
dass sich das dinne Filament wieder auflést.
Zur Vermeidung dessen werden unterschied-
liche Strategien eingesetzt. Neben der Suche
nach neuen Materialkombinationen kann

gezieltes Engineering der Grenzflachen zwi-
schen den Elektroden und dem Isolator die
Speicherzelle positiv beeinflussen, indem sie
zusétzliche energetische Barrieren aufbauen
und die unerwinschten Prozesse an den
Grenzflachen somit kinetisch hemmen. Auch
das Einbringen von Fremdstoffen in den Isola-
tor kann zu Anderungen der Beweglichkeiten
der Atome und lonen flihren. Dabei sollen die
filamentbildenden Atome gehindert werden,
sich wieder unkontrolliert aus dem Filament
auszubauen.

Wie kdnnen diese Speicherelemente einge-
setzt werden, um Hardware energieeffizienter
und schneller zu machen? Die einfachste
Mdglichkeit ware, bestehende Komponen-
ten wie den flichtigen Arbeitsspeicher zu
ersetzen und somit das regelmaBige Auffri-
schen der Informationen zu ersparen. Auch
kann durch den einfachen Schichtaufbau eine
sehr hohe Speicherdichte in einer passiven
Matrix (crossbar arrays) realisiert und wesent-
lich mehr Information auf kleinerem Raum
gespeichert werden. Interessanter sind aller-
dings andere Mdglichkeiten, die sich durch
ECM-Zellen erschlieBen. So ist es mdglich,

Bild 3: Simulationen und Experimente zeigen die Mdglichkeit, verschiedene Widerstandszustande (,LRS resistance”
— An-Widerstand) in den ECM-Speichern einzustellen. Durch die Steuerung des maximalen Stromflusses (englisch
,Current Compliance”) kénnen die Filamentdicke und/oder die Tunnelbarriere gezielt eingestellt werden (a)-(c).
Durch einen niedrigen An-Zustand wird jedoch auch der nétige Stromfluss zum Ausschalten groBer (d).
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direkt im Speicherarray Rechenoperationen
auszufUhren (Logic-in-Memory) und eines der
gréBten Probleme der heutigen Computer-
architektur zu umgehen: den sogenannten
Von-Neumann-Flaschenhals, der durch die
begrenzte Bandbreite zwischen der Rechen-
einheit und dem Speicher gegeben ist. Da-
durch, dass sich direkt im Speicher Logikope-
rationen ausfuhren lassen, ware der langsame
und energieintensive Datentransfer obsolet.
Zudem sind energiesparende, frei konfigurier-
bare Schaltkreise (FPGAS) in solchen Arrays
aus ECM-Zellen realisierbar. Diese sind flexi-
bel an die zu erledigende Aufgabe anpass-
bare Matrizen, sodass Rechenoperationen
extrem effizient auf Hardwareebene statt auf



Bild 4: Wissenschaftler des RWTH-Instituts flir Werkstoffe der Elektrotechnik Il und des Peter Griinberg Instituts am Forschungszentrum Jiilich diskutieren die néchsten
Versuchsreihen am sogenannten Oxidcluster. Die Proben konnen in einem geschlossenen System ohne Unterbrechung des Vakuums hergestellt und untersucht werden, sodass

Fremdkontaminierung vermieden wird.
Foto: Peter Winandy

Softwareebene durchgefihrt werden kénnen.
Auch der Aufbau bio-inspirierter neuronaler
Netzwerke ist mdglich. Diese sind in der Lage,
ein ahnliches Lernverhalten zu zeigen wie das
menschliche Gehirn, wobei die ECM-Spei-
cher die Funktion von kinstlichen Synapsen
erflllen konnen. Vergleichbar mit biologischen
Synapsen, die bei entsprechenden Eingangs-
impulsen Calciumionen freisetzen und somit
das nachfolgende Neuron anregen kénnen,
geben ECM-Zellen gemal den Eingangspul-
sen lonen in den Isolator frei und erhdhen die
Leitfahigkeit Uber die (klinstliche) Synapse.

In beiden Féllen wird dabei ein Signal beim
Uberschreiten bestimmter Pulsfolgen mit ent-
sprechender Frequenz und Amplitude an das

nachfolgende Netzwerk weitergeleitet und die
Synapse/das Filament gleich einem Trainings-
effekt gestarkt. Diese Stabilisierung stellt

das naturliche Lernen nach. Erste Erfolge in
Mustererkennung und Bildanalyse wurden auf
Laborebene schon demonstriert. Besonders
die Anwendung in diesem Bereich wirde
softwarebasierte neuronale Systeme, wie sie
zurzeit fur Sprach- und Bilderkennung zum
Einsatz kommen, um GréBenordnungen ener-
gieeffizienter und schneller werden lassen.
Auch andere Einsatzgebiete und Problemstel-
lungen kénnten mithilfe von hardwarebasier-
ten lernfahigen neuronalen Netzwerken sehr
effektiv erschlossen und geldst werden.
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GrofBflachige und umweltfreundliche Solarzellen

durch Chemische Gasphasenabscheidung

Perovskite solar cells show a rapid increase
in performance and have overcome the
threshold of 20 % power conversion
efficiency (PCE)" 2. Their fabrication process
requires less energy compared to the
established silicon solar cell technology,
rendering perovskite solar cells to be
promising alternatives. The main issues
hampering commercialization are the lack
of deposition methods for large areas and
the toxicity of the commonly used lead-
based compounds. Thus, our current
research is focused on the deposition of
lead-free perovskites via chemical vapor
deposition (CVD), enabling the production of
environment-friendly large-area solar cells.
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Perowskit-Solarzellen haben einen rasanten
Aufstieg hinter sich. Aus der Forschung der
Farbstoffsolarzellen hervorgegangen, sind
sie innerhalb weniger Jahre zu ernsthaften
Konkurrenten etablierter Solarzellentechno-
logien gereift. State-of-the-Art-Zellen, die
unter Laborbedingungen hergestellt wurden,
erreichen Effizienzen von Uber 20 Prozent
bei deutlich geringeren Herstellungskosten
im Vergleich zu herkdmmlichen Silizium-
solarzellen. Die industrielle Nutzbarmachung
dieser Technologie hangt entscheidend von
zwei Faktoren ab: Zum einen missen Her-
stellungsverfahren fur groB3flachige Module
entwickelt werden, die &hnlich effektiv sind
wie die im Labor hergestellten Zellen. Zum
anderen mussen Alternativen zum bisher ver-

wendeten giftigen Bleiiodid gefunden werden.

Die Herstellung alternativer bleifreier Perows-
kite mittels chemischer Gasphasenabschei-
dung, kurz CVD, auf groBen Substraten ist
daher Gegenstand aktueller Forschung am
Lehr- und Forschungsgebiet Technologie der
Verbindungshalbleiter (CST).

Die Grundlagen der Fotosynthese werden
bereits im Schulunterricht vermittelt: Mithilfe
von Farbstoffen, wie etwa Chlorophyll, sind
Pflanzen in der Lage, Sonnenlicht als Ener-
giequelle zu nutzen. Seit jeher versuchen For-
scher dieses Naturphanomen in Solarzellen
nachzuahmen. Ein erster Erfolg gelang 1991
der Forschungsgruppe um den Schweizer
Solarforscher Michael Gratzel, die einen
diinnen Farbstofffilm auf eine mesopordse
Schicht aus Titandioxid-Nanopartikeln —

einem oxidischen n-Halbleiter — aufbrachtell,
Vom Licht angeregte Elektronen kdnnen an
dieser Grenzflache schnell vom Farbstoff in
das Titandioxid Ubertragen werden, wah-
rend zum Transport der positiven Ladungen
zur Gegenelektrode ein fliissiger Elektrolyt
verwendet wird, welcher den Farbstofffilm
benetzt. Eingelassen zwischen zwei Glas-
platten, an deren Innenseiten sich Elektroden
befinden, erhalt man auf diese Weise eine im
Vergleich einfach herzustellende Solarzelle.
Angetrieben durch diesen Forschungserfolg
versuchten Wissenschaftler weltweit, dieses
Solarzellenkonzept zu optimieren, zunachst
Uber den Farbstoff der Solarzellen. Schnell
stellte sich hierbei eine Materialklasse als
Outperformer heraus: Organo-Blei-Haloge-
nid-Perowskite. Der bekannteste Vertreter
dieser Materialklasse ist das Methylam-



Bild 1: Der Deckel der Reaktorkammer 6ffnet sich in einer Stickstoff-Glovebox, um Probendegradation und Kontaminationen zu vermeiden.

Foto: Peter Winandy

monium-Bleiiodid (CH,NH,Pbl,) oder kurz
MAPI. Die japanische Forschungsgruppe um
Tsutomu Miyasaka war die erste, die diese
Kristallverbindung aus organischen und
anorganischen Komponenten in Farbstoffso-
larzellen einsetzte!. Ein erster Erfolg wurde
durch die stidkoreanische Forschungsgruppe
um Jeong-Hyeok Im erzielt, die eine Solarzel-
le auf Basis von MAPI mit einer Effizienz von
6,54 Prozent demonstrierte®. Nun war klar,
dass das herausragende Potenzial dieser
Verbindungsklasse nicht allein auf die Eigen-
schaften als Lichtabsorber zurickzufihren
ist, sondern dass MAPI auch besondere
Eigenschaften hinsichtlich des Ladungstrans-
ports besitzt. Die Kopplung von Ladungs-
transport und Lichtabsorption unterscheidet
die Physik der Perowskit-Solarzellen von der
der Farbstoffsolarzellen.

Materialeigenschaften

In der Kristallstruktur der Perowskit-Verbin-
dung MAPI, siehe Bild 2 a, befindet sich das
Schwermetall-lon, also das Blei-lon, in der
Mitte eines Oktaeders, dessen Eckpunkte
durch lod-lonen begrenzt sind. Zwischen den
Oktaedern liegen die organischen Molekiile,
die Methylammonium-lonen.

Als Ersatz flr das giftige Blei werden am
Lehr- und Forschungsgebiet Technologie
der Verbindungshalbleiter vorwiegend Bis-
mut-Verbindungen erforscht. Da Bismut je-
doch dreifach positiv geladen ist, kann es
nicht ohne Weiteres das Blei im Kristallgitter
ersetzen. Methylammonium-Bismutiodid
(CH,NH,).BI,l,), kurz MBI, kristallisiert daher
in einer komplexen Perowskit-aghnlichen
tetragonalen Struktur, siehe Bild 2 b. Nicht
nur das Schwermetall-lon, sondern auch die

anderen Bestandteile der Perowskit-Verbin-
dung lassen sich variieren. Hierdurch kénnen
die Eigenschaften des Absorbermaterials,
wie etwa die optische BandlUcke fur foto-
voltaische Anwendungen, optimiert werden.
Zusatzlich bestechen die organisch-anor-
ganischen Perowskit-Verbindungen durch
hohe Absorptionskoeffizienten, eine hohe
ambipolare Ladungstragerbeweglichkeit
sowie ihre einfache Prozessierbarkeit in
Niedertemperaturverfahren. Im Labormal-
stab werden Perowskit-Solarzellen haufig via
Rotationsbeschichtung hergestellt, was fur
Solarzellen mit einer aktiven Flache bis zu
einigen Quadratzentimetern anwendbar ist.
FUr gréBere Substrate ist dieses Verfahren
jedoch aufgrund der fehlenden Skalierbarkeit
ungeeignet. Der Fokus bei der Prozessierung
groBerer Flachen liegt auf Depositionsver-
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Bild 2: Perowskit-Struktur von MAPI (a) und kristallografische Struktur des bismuthaltigen Perowskits (b).
Die Wasserstoffatome sind nicht dargestellt.

Bild 3: Schematische Darstellung der Gasphasendeposition von bismutbasierten Perowskiten.

Bild 4: Querschnittsaufnahme einer Perowskit-Solarzelle mit dem Rasterelektronenmikroskop.
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fahren, mit denen die Perowskite aus der
Gasphase abgeschieden werden. Die Vorteile
liegen hier bei einer hdheren Materialeffizienz
und dem Verzicht auf umwelt- und gesund-
heitsschadliche Losungsmittel.

Gasphasenabscheidung

Die chemische Gasphasenabscheidung, ein
Verfahren zur Herstellung von anorganischen
Halbleitern, soll genutzt werden, um Perows-
kit-Solarzellen aus dem LabormaBstab mit
Flachen kleiner als 1 cm? zur industriellen,
groBflachigen Fertigung zu fuhren. Am Lehr-
und Forschungsgebiet Technologie der
Verbindungshalbleiter wurde deshalb eine
Versuchsanlage gebaut, die Beschichtungen
auf einer GroBe von 12 cm x 9 cm ermdglicht,
siehe Bild 3. Hierbei profitiert die Entwicklung
der gezeigten Anlage von Synergieeffekten
und Erfahrungswerten der Aachener Wissen-
schaftlerinnen und Wissenschaftler auf den
Gebieten der metall-organischen Gasphasen-
epitaxie, kurz MOVPE, von Verbindungs-
halbleitern flr Leuchtdioden und Héchst-
frequenztransistoren und der organischen
Gasphasendeposition (OVPD) flir organische
Elektronik und Optoelektronik.

Dennoch sind die technischen Herausforde-
rungen vielfaltig. Bei CVD-Verfahren werden
die Ausgangsprodukte (Methylammonium
(MAI)) und das jeweilige Metalliodid, zum Bei-
spiel Bil,, bei etwa 10 mbar in Effusionszellen
erhitzt, bis sie sublimieren. Die verdampften
Molekdle transportiert ein Tragergasstrom
(Stickstoff, N,) zur Reaktionskammer. Der
Volumenstrom l&sst sich durch Massenfluss-
regler steuern, wodurch sich die resultierende
Abscheiderate und das stdchiometrische Ver-
haltnis der Edukte préazise einstellen lassen.
Um ungewolltes Kondensieren der Mate-
rialien an den Innenwéanden der Rohre zu
verhindern, sind sédmtliche Leitungen beheizt.
Dementsprechend kommen flr den Aufbau
nur hochfeste, temperaturbestandige Stahle
infrage. In der Reaktionskammer wird der
Tragergasstrom zu einer beheizten Dusen-
platte, auch Showerhead genannt, geleitet.
Die Dusenplatte dient dazu, das Tragergas
aufzufachern und so eine groBflachige Depo-
sition zu ermdglichen. Verteilung und GréBe
der einzelnen Bohrlbcher wurden im Vorfeld
mittels numerischer Strémungsmechanik
ermittelt. Hinter dem Showerhead liegt ein
gekuhltes Substrat, an dem die gasférmigen
Ausgangsprodukte kondensieren und sich
zum gewlinschten Perowskit verbinden.
Kontrolliert wird die Abscheidung Uber einen
Schwingquarz, der sich neben dem Substrat



Bild 5: Das CST-Forscherteam bei der Arbeit im Labor. Die orange-braune Farbe der MBI-Proben ist durch ihre spezifischen Absorptionseigenschaften bedingt.

Foto: Peter Winandy

befindet und eine genaue Uberwachung der
Wachstumsrate ermdéglicht. Der Zugang zur
Reaktionskammer zum Beladen der Substra-
te liegt in einer Glovebox, welche unter Inert-
gasatmosphare gehalten wird. Konstruktion,
Aufbau sowie Inbetriebnahme der Anlage,
einschlieBlich der regelungstechnischen Pe-
ripherie, wurden am Lehr- und Forschungs-
gebiet Technologie der Verbindungshalbleiter
durchgefuhrt.

Mess- und Analysemethoden

Zur Analyse der Perowskit-Schichten steht
eine Vielzahl von Messmethoden zur Verfu-
gung. Fur die Beurteilung der KristallitgroBe
und des Bedeckungsgrades wird die Raster-
elektronenmikroskopie (REM) eingesetzt. Bei
einer Spaltung der kompletten Solarzellen
(Stapelfolge aus verschiedenen Schichten)
erlaubt dieses Verfahren ebenfalls die Begut-
achtung des Probenquerschnitts, siehe Bild 4.
Wichtig ist, dass die einzelnen Schichten eine
homogene Dicke aufweisen und es keine
KurzschlUsse in der Stapelfolge gibt. Die
Stdéchiometrie der Reaktion und die Orientie-
rung der Kristalle lassen sich mittels Rontgen-
diffraktometrie (XRD) untersuchen. Auf dieser
Basis werden die Abscheideparameter, ins-
besondere die Substrattemperatur, die
Schichtdicke, die Wachstumsrate sowie das
Verhaltnis der Edukte dahingehend optimiert,
dass besonders groBe Kristallite mit hohem

Bedeckungsgrad bei optimaler Stdchiometrie
auf der Oberflache wachsen. Die optimierten
Schichten werden weiter zu Solarzellen pro-
zessiert und in einem Solarsimulator hinsicht-
lich ihrer Strom-Spannungs-Charakteristik
und Effizienz vermessen.

Ausblick

Die chemische Gasphasenabscheidung von
Perowskiten hat jingst groBe Schritte in Rich-
tung industrieller Nutzbarmachung gemacht.
Die prozesstechnische Optimierung fiir die
Abscheidung von Methylammonium-Bismut-
iodid befindet sich kurz vor dem Abschluss.
In Zusammenarbeit mit Partnern steht kinftig
die Optimierung kompletter Solarzellen im
Fokus. Hier sind die Variationsmoglichkeiten
vielféltig. Obwohl die Perowskit-Forschung
bereits bemerkenswerte Fortschritte erzielen
konnte, hat sich der grundlegende Schicht-
aufbau der Zelle in den letzten Jahren nur un-
wesentlich verandert. Eine Vielzahl von orga-
nischen Halbleitern aus der OLED-Forschung
ist alternativ moglich. Ziel der Entwicklung ist
ein hochintegrierter Prozess, bei dem alle
Komponenten der Zellen aus der Gasphase
abgeschieden werden kdnnen.
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The application-oriented design of tailored
structural materials requires fundamental
knowledge of the complex interplay between
chemical composition, microstructure, and
performance of a material. In order to
understand these relationships, advanced
characterization techniques are needed. As
a result, typically, individual research groups
acquire and maintain cost-intensive large-
scale research instruments. Hence, high-end
characterization tools are spread over the
campus of RWTH Aachen University. In line
with the Institutional Strategy Il, a joint use of
expensive instruments would be desirable to-
wards stimulating excellence in research and
competitiveness of RWTH as an Integrated
Interdisciplinary University of Technology. The
aim of StrucMatlLab is to combine resources
and competences within an integrated and
delocalized laboratory. Members profit not
only from exclusive and immediate access to
high-end characterization instruments, but
also from contact to experienced scientific
operators, which enables the generation of
high-quality research data. As an example,
atom probe tomography is a powerful
technique to identify the local composition of
structural materials at the nanometer scale;
since 2014 such an instrument has been
used jointly by Materials Chemistry (MCh), the
Steel Institute (IEHK), as well as the Institute
of Physical Metallurgy and Metal Physics
(IMM). In a long-term perspective the growth
of StrucMatlLab is envisioned, and it can

be expected that the integration of comple-
mentary high-end research instruments will
benefit all researchers addressing design
issues of novel structural materials at RWTH
Aachen University.
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Das Design maBgeschneiderter Struktur-
werkstoffe flr spezifische Anwendungsfélle
setzt ein Verstéandnis von Zusammensetzung,
Struktur und den Werkstoffeigenschaften
voraus. Daher ist eine Charakterisierung der
chemischen Zusammensetzung, der Kristall-
und Defektstruktur sowie der mechanischen
Eigenschaften von Strukturwerkstoffen erfor-
derlich. So werden nicht nur verstandnis-
fordernde Forschungsergebnisse generiert,
sondern auch potenzielle Anwendungsfelder

identifiziert. Dies gilt fir unterschiedliche
Werkstoffherstellungsprozesse, welche in-
nerhalb des Profilbereichs ,Materials Science
and Engineering” (MatSE) erforscht werden.
Als Charakterisierungswerkzeuge kommen
ForschungsgroBgerate zum Einsatz, die in
Beschaffung und Instandhaltung kosteninten-
siv sind. Diese Kosten mussen Ublicherweise
von einzelnen Hochschulinstituten getragen
werden. Aufgrund des breiten Spektrums an
Forschungsschwerpunkten der im Profilbe-

Bild 1: Die Probenpréparation flr die Atomsondentomografie erfolgt in einem Elektronenmikroskop mit fokussiertem
lonenstrahl. Zuerst wird eine Materiallamelle freigeschnitten (1), dann mittels eines Manipulators sequenziell auf Si-
lizium-Probenhalter iibertragen (2-3) und auf einen Endradius von beispielsweise 15 nm ,angespitzt* (4-5). Bei der
Atomsondentomografie werden die Spitzen vor einer Lokalelektrode positioniert und zwischen Spitze und Elektrode
Spannungs- beziehungsweise Laserpulse angelegt (6). Der Detektor ist positionssensitiv, weiterhin wird die Flugzeit
gemessen. Mithilfe einer Rekonstruktion wird die dreidimensionale chemische Zusammensetzung visualisiert (7).




Bild 2: Da es sich bei der Atomsondentomografie um ein ressourcenintensives High-End-Analyseverfahren handelt, werden Messungen lediglich an ausgewahlten Proben vorge-
nommen. Die Probenauswahl wird intensiv innerhalb der Arbeitsgruppe diskutiert.

Foto: Peter Winandy

reich beteiligten Institute sind verschiedene
GroBgerate und damit verbundene High-
End-Analyseverfahren im Hochschulbereich
verteilt. Angelehnt an das Zukunftskonzept

II" stérkt eine gemeinsame Nutzung von For-
schungsgroBgeréaten innerhalb der integrier-
ten interdisziplindren technischen Hochschule
sowohl die Spitzenforschung als auch die
Wettbewerbsfahigkeit der RWTH Aachen.

Ziel von StrucMatlLab (Structural Materials La-
boratory) ist die Blindelung von Ressourcen
und Kompetenzen der Strukturwerkstoffana-
lytik innerhalb eines delokalisierten, integrier-
ten Labors. Dabei verbleiben die beteiligten
ForschungsgroBgerate physisch an ihrem
Einsatzort. Durch Einstellung eines Gerates in
das integrierte Labor wird dieses den Mitglie-
dern von StrucMatLab zugdnglich gemacht.
Neben dem exklusiven und unmittelbaren

Zugriff auf qualitativ hochwertige Analytik-
werkzeuge steht den Mitgliedern ebenfalls
die Expertise erfahrener Analytiker fUr jedes
Messverfahren zur Verfigung. Dies gewahr-
leistet qualitativ hochwertige Ergebnisse.

Atomsondentomografie

Eine High-End-Analysetechnik von
StrucMatLab ist die Atomsondentomografie,
ein Verfahren zur Charakterisierung der che-
mischen Zusammensetzung auf der Nano-
meter-Skala. Erfolgreiche Strukturwerkstoffe
zeichnen sich durch exzellente mechanische
Eigenschaften aus, deren Ursprung haufig in
nanodimensionalen Merkmalen wie Aus-
scheidungen oder Korngrenzen begrindet
ist. Somit liefert die Atomsondentomografie
Uber die chemische Charakterisierung von
nanoskaligen Merkmalen essenzielle Beitrage

zum Verstandnis der Strukturwerkstoffeigen-
schaften. Bei diesem Verfahren werden ein-
zelne Atome von dinnen Spitzen mittels Feld-
verdampfung in die Gasphase Uberfuhrt. Ein
positionssensitives Messverfahren ermdglicht
die Rekonstruktion, aus welcher Region der
Spitze das detektierte Atom stammt. Mithilfe
einer Flugzeitanalyse kann die chemische
Zusammensetzung jedes Atoms identifiziert
werden. Die hierfur bendtigten diinnen Spit-
zen, deren Radien in der GréBenordnung von
zehn Nanometern liegen, kdnnen mittels fo-
kussierten lonenstrahlen hergestellt werden.
Bild 1 verdeutlicht die Spitzenherstellung (1-5),
das Messprinzip einer Atomsondenmessung
(6) und die anschlieBende Rekonstruktion zur
Visualisierung der dreidimensionalen chemi-
schen Zusammensetzung (7).

Eine Atomsonde vom Typ CAMECA LEAP

'Weitere Informationen unter: http://www.rwth-aachen.de/cms/root/Die-RWTH/Exzellenzinitiative/~eoe/Zukunftskonzept/
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4000X HR wurde 2013 am Lehrstuhl fiir Werk-
stoffchemie installiert und derzeit gemeinsam
mit dem Institut fOr Eisenhittenkunde sowie
dem Institut fur Metallkunde und Metallphysik
betrieben. In einem Zeitraum von etwa drei
Jahren konnten 17 Beitrdge mit Atomsonden-
daten in international renommierten Fach-
zeitschriften veroffentlicht werden. Derzeit
nutzen etwa zehn Wissenschaftlerinnen und
Wissenschaftler der drei genannten Institute
intensiv dieses ForschungsgroBgerat. Im
Gegensatz zu konventionellen Charakterisie-
rungsverfahren wie der Rdntgenbeugung?,
gibt die Atomsondentomografie Aufschluss
Uber nanoskalige Phdnomene. Im Folgenden
werden daraus gewonnene Erkenntnisse
anhand von zwei Beispielen fur Strukturwerk-
stoffe verdeutlicht.

Im Rahmen des Sonderforschungsbereichs
SFB-TR 87 ,Gepulste Hochleistungsplasmen
zur Synthese nanostrukturierter Funktions-
schichten* wird am Lehrstuhl fur Werkstoff-
chemie das Werkstoffdesign von kerami-
schen Hartstoffschichten wie Titan-Alumini-
um-Oxynitriden erforscht. Solche Schichten
lassen sich durch Zerstduben von Titan-/
Aluminium-Targets in einer Stickstoff/Sauer-
stoff-Atmosphére erzeugen. Bei industriellen
Beschichtungsprozessen werden die zu be-
schichtenden Substrate vor den Plasmaquel-
len rotiert. Mithilfe der Atomsondentomografie
konnte demonstriert werden, dass die Rota-
tionsbewegung zu einer chemischen Modu-
lation innerhalb der Schichten flihrt und dass
dabei sowohl titan- und aluminiumreiche als
auch sauerstoff- und stickstoffreiche Lagen
mit einer Dicke von etwa zehn Nanometern
entstehen, siehe Bild 4. Da solche periodi-
schen Anderungen der chemischen Zusam-
mensetzung die Werkstoffeigenschaften und
-stabilitat signifikant beeinflussen, dienen die
gewonnenen Erkenntnisse unmittelbar dem
Design innovativer Hartstoffe.

Im Rahmen der SFB-Initiative ,Structural and
Chemical Atomic Complexity: From Defect
Phase Diagrams to Material Properties” vom
Institut fur Metallkunde und Metallphysik
werden Magnesium-Legierungen hinsicht-
lich der im Werkstoff vorhandenen Defekte
untersucht. Ziel ist die Generierung eines
umfassenden Verstédndnisses hinsichtlich des
Einflusses der strukturellen und chemischen
Komplexitat von Defekten auf die mechani-
schen Eigenschaften und die chemische Sta-

2Zerstorungsfreie Methode der Werkstoffcharakte-
risierung zur Bestimmung der Kristallstruktur von

Werkstoffen.
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Bild 4: Rekonstruktion der Atomsondenspitze einer keramischen Hartstoffschicht. Die chemische Zusammensetzung
als Funktion der Distanz innerhalb der Atomsondenspitze weist eine periodische Anderung auf. Die Region, aus der
die Spitze extrahiert wurde, ist schematisch in der Mikroskopieaufnahme dargestellt.

Quelle: M. Hans et al., Surface & Coatings Technology 305 (2016) 249-253.

Bild 5: Rekonstruktion der Atomsondenspitze einer metallischen Diinnschicht. Die Positionen der Magnesium- und
Calcium-Atome zeigen bereits eine lokale Entmischung. Chemische Konzentrationsprofile verdeutlichen, dass in der
Grenzregion bis zu 20 Prozent Calcium eingelagert werden konnen. Die Region, aus welcher die Spitze extrahiert
wurde, ist schematisch in der Mikroskopieaufnahme dargestellt.



Bild 6: Blick auf einen Silizium-Probenhalter, welcher mittels einer Kupfer-Feder fixiert ist. Das Silizium-Pléttchen

bietet Platz flir bis zu 36 Atomsondenspitzen.
Foto: Peter Winandy

bilitat. In Bild 5 ist die Atomsondentomografie
eines Magnesium-Calcium-Mischkristalls
dargestellt und in der Mikroskopieaufnahme
sind Grenzbereiche zwischen den kristallinen
Kolumnen erkennbar. Die lokale chemische
Zusammensetzungsanalyse gibt Aufschluss
Uber signifikante Calcium-Anreicherungen
innerhalb der Grenzbereiche. Es ist zu er-
warten, dass diese lokalen Anreicherungen
das Werkstoffverhalten unter mechanischer
Beanspruchung sowie korrosiven Einflissen
dominieren. Weiterhin lasst sich aus den Er-
gebnissen eine Prozessoptimierung ableiten,
um solche strukturellen und chemischen
Defekte bei der Werkstoffherstellung zu
vermeiden.

Die Beispiele unterstreichen die Bedeutung
der lokalen chemischen Zusammensetzungs-
analyse auf der Nanometer-Skala flir die
Strukturwerkstoffanalytik. Das erfolgreiche
Konzept zur Blindelung von Analytikres-
sourcen und -kompetenzen am Beispiel der
Atomsondentomografie soll zukinftig um
weitere ForschungsgroBgerate erganzt
werden.

Ein umfassendes Konzept

Neben der Starkung der wissenschaftlichen
Qualitat soll StrucMatlLab ebenfalls die Effi-
zienz steigern. Zur Gewahrleistung der

Kostendeckung wurde ein umfassendes
Finanzkonzept erstellt, das Betriebs-, Unter-
halts- und Abschreibungskosten beinhaltet.
Die Kostenanteile sind transparent fur alle
Mitglieder einsehbar und dienen der Erstel-
lung von gerétespezifischen Stundensatzen
zur internen Verrechnung.

Zusatzlich zur Atomsondentomografie sind
in StrucMatLab derzeit Charakterisierungs-
werkzeuge zur Rontgenbeugung und Nano-
indentation vorhanden. Das néachste For-
schungsgroBgerat, welches allen Teilneh-
menden zur Verflgung gestellt werden soll,
ist ein Photoelektronenspektrometer vom Typ
KRATOS AXIS SUPRA. Hiermit kdnnen die
Bindungszustande in Werkstoffoberflachen
bestimmt und so beispielsweise Erkenntnisse
Uber die Affinitat von metallischen Werkstof-
fen fur die Sauerstoffaufnahme gewonnen
werden. Zusétzlich bietet dieses Gerat die
Moglichkeit, das Werkstoffverhalten in de-
finierten Atmospharen zu untersuchen. Die
Charakterisierungsbedingungen kdnnen so
an Anwendungsfalle angepasst werden.

In langfristiger Perspektive soll StrucMatLab
weiter wachsen und so die Nutzung kom-
plementéarer ForschungsgroBgerate fir viele
RWTH-Wissenschaftlerinnen und Wissen-
schaftler ermdglichen.
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Mt der Macht
der Magnete

Das Zentrum fUr Magnetische Resonanz MARC

ermoglicht interdisziplinare Spitzenforschung

Nuclear Magnetic Resonance (NMR) is an
analytical technique which explores the in-
teraction of spinning atomic nuclei with radio
waves and magnetic fields. Since most ma-
terials contain nuclei with spin, for example,
hydrogen nuclei, there are many applications
of the technique. Often optically opaque ma-
terials and objects are studied, and molecular
structures from compounds in solution are
identified with unsurpassed chemical detail.
Due to the wide range of different parameters
that can be measured, NMR spectroscopy

is applied for chemical analysis, magnetic
resonance imaging for medical diagnostics
and for optimizing the performance of chemi-
cal reactors and medical devices, and NMR
relaxometry for nondestructive testing of
material properties. The Magnetic Resonance
Center (MARC) at the Institut fir Technische
und Makromolekulare Chemie (ITMC) is

well equipped with different types of NMR
instruments. It provides a multi-disciplinary
platform which enables to conduct a broad
range of different studies with modern high-
field instruments as well as with compact and
mobile low-field instruments. Innovations in
methodology and hardware push the limits
of sensitivity and open up new applications.
Solid-state NMR spectroscopy with magic-
angle-spinning (MAS) of the sample at
frequencies above 50 kHz provides insights
into the molecular structures of catalysts,
polymers and materials. Imaging of materials

30 |

and processes is a promising field due to the
excellent contrast known from clinical MRI.

It is applied to study polymer products and
to visualize chemical transformations and
processes in chemical and medical engineer-
ing. For example, flow phenomena can be
mapped without tracer particles in microre-
actors and aneurysm models. Moreover, the
NMR methodology is advanced at the com-
paratively low field strengths of permanent
magnets to make instruments smaller, more
compact and more affordable. In particular,
the sensitivity of compact NMR instruments
for chemical analysis is boosted by orders

of magnitude with the development of novel
hyperpolarization techniques that transfer the
magnetic order of parahydrogen molecules
to target molecules, enabling the detection of
trace amounts of chemicals in solution with
compact spectrometers in the fume hood.
Compact MRI equipment is employed in the
engineering laboratory to study the perfor-
mance of chemical reactors, and portable
NMR relaxometers are carried along for
nondestructive testing of polymer materials
and objects of art. The NMR-MOUSE® is the
most widely known mobile relaxometer. It has
been developed at ITMC and can be used

to measure high-resolution depth profiles
through human skin, frescoes and other
layered objects across a depth range of up to
25 mm.

In der Magnetresonanz, auch Kernspinreso-
nanz oder englisch Nuclear Magnetic Reso-
nance, kurz NMR, werden die magnetischen
Eigenschaften von Atomkernen, meist die des
Wasserstoffkerns, untersucht. Die Methode
und die moglichen Anwendungen sind viel-
faltig: Sie reichen von der Spektroskopie zur
Untersuchung von Molekulen und ihrer Um-
gebung auf atomarer Ebene bis hin zur Er-
zeugung von Schnittbildern durch gréBere
Objekte, zum Beispiel Menschen. Die NMR
verwendet Radiofrequenzstrahlung und
Magnetfelder. Diese durchdringen die Materie
anders als Licht und liefern neue Einsichten
in optisch undurchsichtige Materialien. AuBer
MolekUlstrukturen oder Bildern von Gewebe
koénnen mit der NMR auch Bewegungen und
damit Funktionen Uber viele GréBenordnun-
gen erfasst werden, die von der Rotation
chemischer Gruppen bis hin zu Diffusion',
Konvektion? und FlieBen vieler Molekdle rei-
chen. Diese Hochleistungsmethodik wird im
Zentrum fUr Magnetische Resonanz MARC
am Institut fUr Technische und Makromole-
kulare Chemie, kurz ITMC, weiterentwickelt
und in vielen interdisziplindren Projekten
angewandt.

Spektroskopie

Die NMR-Spektroskopie liefert detaillierte In-
formationen Uber die chemische Umgebung

von Atomkernen. Diese wird zur Bestimmung
der Strukturen von kleinen und groBen Mole-



Bild 1: NMR-Spektroskopie unter der Abzugshaube:
a) Online-Analyse am Mikroreaktor, b) Spektrum einer kleinen Menge von Nicotinamid in Methanol. Das vergroBert
dargestellte Signal von Nicotinamid ist nur bei Hyperpolarisationsverstéarkung sichtbar.

"Zufallige Bewegung der Molekille, auch als Brown‘sche Bewegung bekannt.
2Strémungstransport; Molekiile werden durch eine Stromung (Gas oder Fliissigkeit) mitgeftihrt.
sUber das thermische Gleichgewicht hinaus gesteigerte Polarisation.

kUlen und der Kinetik ihrer chemischen
Umwandlung genutzt. Hierzu dienen Uber-
wiegend teure GroBgerate mit supraleitenden
Magneten in Speziallabors. An der RWTH
wurden jedoch die Grundlagen fur die mo-
dernen Tisch-NMR-Geréate mit Permanent-
magneten gelegt, mit denen sich viele dieser
Untersuchungen heute auf der Laborbank
und unter dem Abzug durchfuhren lassen.
Eine der groBen Herausforderungen der NMR
ist es, die Empfindlichkeit zu steigern und die
Messzeit zu reduzieren. Dies erreicht man
durch kostenintensive Erhdhung der Mag-
netfeldstarke und durch ,clevere” Chemie,
die das messbare magnetische Moment

der Atomkerne vergréBert. Im letzteren Fall
spricht man von Hyperpolarisation®. In einer
Zusammenarbeit von Chemikern am ITMC
und Ingenieuren der Aachener Verfahrens-
technik, kurz AVT, wird an der effizienten
Ubertragung der anti-magnetischen Ordnung
von Wasserstoffmolekllen im para-Zustand*
auf Zielmolektle geforscht, fur welche geeig-
nete Katalysatormolekule als Komplexbildner
synthetisiert werden. Die technische Umset-
zung wird mit Mikroreaktoren auf Effizienz
und Zuverlassigkeit optimiert. So zeigt das
mit der Hyperpolarisationstechnik erzeugte
NMR-Spektrum von Nicotinamid eine deutli-
che Steigerung des Signals, siehe Bild 1. Die
Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler
von AVT und ITMC wollen die Empfindlichkeit
dieser Technik soweit erhdhen, dass damit
Spurenanalytik ermdglicht wird. Hyperpolari-
sierte TracermolekUle® werden aber auch flr
die molekulare Bildgebung in der medizini-
schen Diagnostik bendtigt.

Im Gegensatz zu Flissigkeiten ist die NMR-
Spektroskopie von Festkdrpern aufwendiger.
Die sehr viel langsamere Bewegung der
MolekUle im Festkdrper muss durch schnelle
Rotation der Probe wahrend der Messung
unterstutzt werden. Die Rotationsgeschwin-
digkeiten kdnnen dabei bis 100.000 Umdre-
hungen pro Sekunde betragen. Dieses als
Magic-Angle-Spinning, kurz MAS, bekannte
Verfahren ermdglicht die Untersuchung von
polymeren Materialien und heterogenen Kata-
lysatoren in Hinsicht auf chemischen Aufbau,

“Das Wasserstoffmolekiil hat zwei Spins. Der para-Zustand ist antisymmetrisch und dient zur Signalverstérkung in der NMR.
STracer; engl. Marker. In diesem Fall ist das Molekil markiert und lasst sich damit aufspiiren beziehungsweise in der Untersuchung verfolgen.
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Bild 2: Im Zentrum fiir Magnetische Resonanz MARC am Institut fiir Technische und Markomolekulare
Chemie ITMC blicken die Mitarbeiterinnen und Mitarbeiter mit groBen Magneten auf molekulare Prozesse
und Materialien.

Foto: Peter Winandy






Bild 3: Fluss-MRT eines Mikroreaktors mit eingebetteter Struktur: a) Auslegung, b) gemessene Stromlinien von Wasser, das durch den Reaktor flieBt, ¢) die FlieBvektoren iber

dem Querschnitt zeigen die Bildung von Wirbeln an.

Funktion und Selbstorganisation zu Uber-
strukturen. Eine besondere Stoffklasse bilden
dabei nano- und mikropordse Materialien.
Hierzu gehdren Heterogenkatalysatoren und
metallorganische GerUstverbindungen, eng-
lisch metal-organic frameworks, kurz MOF.
MOF dienen als Filter und Speicher flir kleine
Molekule wie CO, und kurzkettige petroche-
mische Fraktionen®. Sie werden in Koopera-
tion mit amerikanischen Partnern im themati-
schen ,Aachen California Exchange Network
ACalNet" untersucht, welches den Austausch
von Studierenden sowie Wissenschaftlerin-
nen und Wissenschaftlern der RWTH und
Partneruniversitaten in Berkeley, Santa Bar-
bara sowie Los Angeles fordert.

Bildgebung
Oft ist nicht nur die unmittelbare Umgebung
der Atome interessant, sondern auch die Ver-

teilung von Molekulen in der gesamten Probe.

Ortliche Auflésung wird in der NMR mit der
Magnetresonanztomografie, kurz MRT, er-
reicht. Deren haufigste Anwendung ist in der
Medizin, jedoch finden sich auch zahlreiche
Anwendungen in der Verfahrenstechnik und
der Materialwissenschaft, die im Fokus des
MARC stehen. Neben den Eigenschaften
wie Kristallinitdt und Vernetzung von polyme-
ren Werkstoffen, die vom Verarbeitungspro-
zess abhangen und sich durch mechanische

S eichter Bestandteil der Aufarbeitung (Cracken) von Rohdl.

Belastung und chemische Alterung &ndern,
koénnen auch funktionelle Abldufe visualisiert
werden. In Kooperation mit dem Institut flr
Anorganische Chemie ist es beispielsweise
erstmals gelungen, den reaktiven Schweif
hinter einer Sauerstoffblase, die in einer
Lésung aufsteigt, abzubilden. Ein anderes
Beispiel betrifft die Optimierung von Mikro-
reaktoren und deren Komponenten in Ko-
operation mit der AVT. Nach wie vor ist es
eine Herausforderung, zwei Stoffe in einem
Mikroreaktor effizient zu vermischen. Hierzu
muss der Materiestrom aufwendig struktu-
riert werden, siehe Bild 3a. Dies erfolgt durch
geeignete Auslegung der FlieBkanéle nach
MaBgabe numerischer Simulationen und
anschlieBender Produktion des Reaktors im
3D-Druckverfahren in der AVT. Die Uberein-
stimmung von Theorie und Praxis wird mit
MRT am Institut fir Makromolekulare und
Technische Chemie Uberprtft, siehe Bild 3b.
Hiermit kann nicht nur die komplexe Geome-
trie der Kanéle abgebildet werden, sondern
auch der resultierende Materiestrom. Die
Fluss-MRT verzichtet dabei auf stérende
Tracerpartikel, und funktionale Bilder werden
als 2D-Projektionen, 2D-Schnittbilder und
sogar in drei Dimensionen erzeugt. Mit der
Methodik kann die Funktion von Stents fur
die Behandlung von Aneurysmen tberpruft
werden, bevor sie in den Patienten eingesetzt

"Anzahl der Atomkerne einer Sorte mit Eigendrehimpuls (Spin) pro Volumen.

8Charakteristische Zeit fir die Riickkehr aus einem angeregten Zustand in einen Gleichgewichtszustand.
°Die Eigenschaft eines Korpers, nach Krafteinwirkung in seinen urspriinglichen Zustand zurlickzukehren.
'%Die FlieBfahigkeit eines Gases oder einer Fliissigkeit. Je hoher die Viskositat, desto zéher die Substanz. Honig ist beispielsweise hoch viskos.
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werden. DarUber hinaus ist es mdglich, mit
MRT in porése Medien hineinzuschauen und
die darin enthaltenen FlUssigkeiten zu mes-
sen.

Relaxometrie

Mit der NMR-Relaxometrie werden die Anzahl
von Atomkernen einer Sorte pro Volumen-
einheit, die sogenannte Spindichte’, und die
Relaxationszeiten® T, und T, bestimmt. Letz-
tere sind MaBe flr die Elastizitat® von festen
Materialien und die Viskositat™ von Fluiden.
NMR-Relaxometrie stellt keine hohen Anfor-
derungen an die Qualitat des magnetischen
Messfeldes. Entsprechende Gerate verwen-
den oft Permanentmagnete und kdnnen
einfach, robust und klein sein. Ein tragbares
und mobiles Relaxometer ist die am ITMC
entwickelte NMR-MOUSE, die inzwischen
vielerorts fUr die zerstérungsfreie Prifung aller
moglichen Materialien eingesetzt wird, solan-
ge diese Wasserstoffatome enthalten. Dieser
Sensor bezieht sein Signal aus einer flachen
Schicht oberhalb des Magneten, die sich
wenige Millimeter in dem zu prifenden Objekt
befindet. Mit der Position des Sensors lasst
sich dieser Bereich im Objekt verschieben.
Dies ermdglicht die Messung von Tiefenpro-
filen bis hin zu 25 mm Reichweite mit einer
Auflésung von besser als 0,1 mm.
Urspringlich wurden solche Sensoren von



Bild 4: NMR-Relaxometrie an Objekten des kulturellen Erbes: a) Untersuchung eines Freskos in Herculaneum mit der NMR-MOUSE, b) Tiefenprofil durch ein antikes Fresken-

fragment.

der Erddlindustrie fur die Charakterisie-

rung der Porenstruktur und von Fluiden in
der Wand von Bohrléchern in Erdélfeldern
entwickelt. Mit der kleineren NMR-MOUSE
wird dagegen zum Beispiel die Qualitat von
Reifen wahrend der Produktion Uberwacht.
Es kdnnen aber auch Alterungsprozesse in
Kunststoffprodukten verfolgt und die Veran-
derungen in den unterschiedlichen Schichten
der menschlichen Haut durch Kosmetika so-
wie wahrend der Dialyse abgebildet werden.
Diese Information kann dann bei der Produkt-
und Prozessoptimierung helfen. Besonders
spannende Anwendungen gibt es bei der
Untersuchung von kulturellem Erbe. Konser-
vierungsmaBnahmen werden erst in letzter
Zeit gut dokumentiert. So wurde mit der
NMR-MOUSE festgestellt, dass das Schien-
bein von Karl dem GroBen in der Aachener
Domschatzkammer mit einem organischen
Konservierungsmittel behandelt worden ist.
Andererseits verraten Tiefenprofile durch
Fresken und bemalte Wande die Struktur des
Putzaufbaus, der schon in der Antike von
Vitruv beschrieben wurde und in den Wéanden
der Ruinen von Herculaneum sowie Pompei,
aber auch in den Freskenfragmenten der Mu-
seen erhalten ist, siehe Bild 4. Ein Vergleich
derartiger Tiefenprofile enthtillt neue Ein-
sichten in die handwerklichen Praktiken und
sozialen Strukturen vergangener Zeiten. Auch

bei der Restaurierung von Gemalden wird
die NMR-MOUSE mehr und mehr gefragt, da
beim Abtragen von Lackschichten Lésungs-
mittel in die Farbschichten eindringt und
kleine Molekule herauslést, die die mechani-
schen Eigenschaften verandern. Dieser Effekt
ist vergleichbar mit einem Weichmacher-
verlust bei einem Kunststoff. Mit der NMR-
MOUSE kénnen diese Prozesse verfolgt und
durch die gewonnenen Erkenntnisse opti-
miert werden.

Die Vielseitigkeit des Zentrums fur Magneti-
sche Resonanz MARC lasst Wissenschaft-
lerinnen und Wissenschaftler Einsichten in
chemische und physikalische Eigenschaften
von Substanzen, Materialien und Prozessen
gewinnen. So wird beispielsweise die Analyse
von Spuren in FlUssigkeitsgemischen mit
hoch aufldsender NMR-Spektroskopie durch
Signalverstarkung mit Hyperpolarisation
ermdglicht. Die Erzeugung von Bildern durch
Magnetresonanztomografie wird dazu einge-
setzt, Prozesse in chemischen Apparaturen
und medizinischen Geréaten sowie die Funktion
poroser Materialien besser zu verstehen. Die
Niederfeld-Relaxometrie mit mobilen Sensoren
ist in der Lage, Objekte, die nicht in klassische
Magnetresonanzgeréate passen, zerstorungs-
frei zu untersuchen. Sie wird fUr die Analyse
von Kunststoffprodukten, Baumaterialien und
Kulturerbe angewandt.

Autoren

Dr. rer. nat. Stefan Benders ist Postdoktorand
an der New York University NYU,

Dr. rer. nat. Markus Kuppers ist wissenschaft-
licher Mitarbeiter am Lehrstuhl fur Makromo-
lekulare Chemie.

Univ.-Prof. Dr. rer. nat. JUrgen Klankermeyer
betreut das Lehr- und Forschungsgebiet flir
Translationale molekulare Katalyse.
Univ.-Prof. Dr. rer. nat. Bernhard Blumich ist
Inhaber des Lehrstuhls fir Makromolekulare
Chemie.
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Additive manufacturing (AM) methods, often
referred to as 3D printing, offer numerous
technological and economic advantages,

as compared to forming and subtractive
processes. The terms “disruptive technology”,
“a new industrial revolution” and “almost
infinite fields of application” are frequently
used in connection with AM. However, the
expectations are often inflated and a new
industrial revolution of production engineering
appears unrealistic. Nevertheless, further
increase in the level of maturity will certainly
contribute to the wide-spread integration of
AM in future production chains. Especially in
the field of metal AM, industrial application
and academic research activities have
gained strong attention. In addition to new
possibilities, researchers also encounter
new challenges due to the complexity of the
comparatively young AM technologies.

In the future, scientists of RWTH Aachen
University will address these issues collec-
tively in the new research Center for Digital
Photonic Production (CDPP).

Christian Haase, Iris Raffeis

\letall-
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ruck

Moglichkeiten und Herausforderungen

Die Technologien der additiven Fertigung,
englisch Additive Manufacturing oder kurz
AM, die umgangssprachlich auch als 3D-
Druck-Verfahren bezeichnet werden, weisen
zahlreiche technologische und 6kologische
Vorteile gegentber umformenden und sub-
traktiven Methoden auf. Diese Vorteile sind
So gravierend, dass im Zusammenhang mit
AM oftmals von einer ,disruptiven Techno-
logie®, einer ,neuen industriellen Revolution®
und ,scheinbar unendlichen Einsatzmdag-
lichkeiten gesprochen wird. Dabei sind die
Erwartungen oftmals Uberzogen und eine
Revolution der Produktionstechnik erscheint
unrealistisch. Allerdings deutet sich an, dass
AM bei weiterer Steigerung des Reifegrades
einen wesentlichen Bestandteil in den Pro-
zessketten der Zukunft einnehmen wird.
Insbesondere im Bereich der Verarbeitung
metallischer Werkstoffe haben sowohl indus-
trielle Anwendungen als auch Forschungs-
aktivitaten einen starken Zuwachs erfahren.
Neben neuen Moglichkeiten werden Wissen-
schaftlerinnen und Wissenschaftler durch
diese noch jungen und komplexen Technolo-
gien gleichzeitig vor neue Herausforderungen

gestellt. An der RWTH Aachen stellen sie
sich diesen Aufgaben kunftig gemeinsam im
neu errichteten Forschungszentrum Center
for Digital Photonic Production, kurz CDPP.

Additive Fertigung metallischer Bauteile
AM bezeichnet die Herstellung dreidimensio-
naler Objekte aus digitalen 3D-Modellen Uber
einen mehrfachen schichtweisen Material-
auftrag aus formlosem Rohstoff, weshalb
haufig der Begriff ,,drucken” verwendet wird.
Somit unterscheiden sich die Verfahren der
additiven Fertigung grundlegend von sub-
traktiven Verfahren wie Drehen, Frasen und
Bohren. Obwohl zahlreiche unterschiedliche
AM-Verfahren existieren, beruhen diese im
Wesentlichen auf einem einheitlichen Prinzip.
Zun&chst wird die Geometrie des herzustel-
lenden Bauteils in einem CAD-Programm
definiert und entsprechend der im Prozess
auftragbaren Schichtdicke in zweidimensio-
nale Schnitte zerlegt. Auf Basis dieser Daten
erfolgt der schichtweise Aufbau durch lokales
Aufschmelzen des Einsatzmaterials, Ublicher-
weise Metallpulver oder -draht, unter Zuhilfe-
nahme einer Warmequelle mit hoher Energie.

Bild 1: Mittels selektivem Laserstrahlschmelzen werden Probekérper hergestellt, welche durch die komplexe Geometrie sowohl lastoptimiertes Verformungsverhalten als auch
stark reduzierte Bauteildichte verbinden. Die rasterelektronenmikroskopischen Aufnahmen zeigen die filigranen Streben der Probe (Mitte) und die darin entstandene Mikrostruk-

tur (rechts).
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Bild 2: Probekorper aus Bild 1 im Druckversuch (links) und die daraus resultierenden Kraft-Dehnungskurven fir unterschiedliche Stéhle (rechts). Die Verwendung neuartiger
Fe-Mn-Al-C-Stahle (X30Mn22 und X30MnAI22-5) ermdglicht eine deutlich gesteigerte Energieabsorption im Vergleich zu Proben aus 1.4404/X2CrNiMo17-12-2.

Neben Laserstrahlquellen sind Elektronen-
strahlen und Lichtbdgen Warmequellen. Da
nicht nur das aufzutragende Material, sondern
auch die darunterliegende Schicht partiell
erneut erschmolzen wird, erfolgt eine Anbin-
dung durch das Verschweil3en benachbarter
Schichten.

Neue Moéglichkeiten durch

Metall-3D-Druck

Sowohl die Anlagentechnik als auch die Pro-

zessfuhrung bei der additiven Fertigung er-

lauben es, neue Freiheitsgrade auszunutzen,

welche bei der Erzeugung und Bearbeitung

metallischer Bauteile erhebliche Vorteile mit

sich bringen. Nachfolgend sind einige Vorteile

gegenuber konventionellen Fertigungsverfah-

ren aufgelistet:

- Geometrische Freiheit/Fertigung
geometrisch komplexer Strukturen

- Gestaltungsfreiheit/Individualisierung/
schnelle Anpassung des Produktdesigns

- Funktionsintegration

- Verarbeitbarkeit zusétzlicher/neuer
Werkstoffe

- VerkUrzte Dauer von Produktentwicklung
und MarkteinfUhrung (time-to-market)

- VerkUrzung der physikalischen Prozesskette

- (Fast) werkzeugfrei

- Dezentrale, flexible Produktion/neue
Lieferketten/reduzierte Lagerhaltung

- Hoher Automatisierungsgrad maoglich

Fur Anwendungsbereiche wie den metalli-
schen Leichtbau ist die geometrische Freiheit
beim Bauteildesign von groBem Vorteil. So
kénnen durch die Fertigung von geometrisch
komplexen Strukturen die Bauteildichte und
der Montageaufwand drastisch reduziert wer-
den. Dies wird beispielhaft in Bild 1 verdeut-
licht. Die lastoptimierte Auslegung durch Re-
alisierung filigraner, 500 um dtnner Streben
ermoglicht eine Reduzierung der Bauteil-
dichte auf 13 Prozent im Vergleich zum Voll-
material. Dartiber hinaus erlaubt die geome-
trische Designfreiheit die direkte Herstellung
von Bauteilen, die konventionell aus Bauteil-
gruppen zusammengeflgt werden mussen.
Neben der lastgerechten Auslegung durch
Designoptimierung lasst sich das lokale Bau-
teilverhalten ebenfalls durch Gradierung der
Mikrostruktur und/oder der chemischen Zu-
sammensetzung anpassen. Die Kornstruktur,
Seigerungsstruktur’, Textur? und Eigenspan-
nungen kénnen durch Variation der Prozess-
parameter, zum Beispiel Leistung der ge-
wahlten Strahlung, Scangeschwindigkeit und
Belichtungsstrategie, in groBen Bereichen
modifiziert werden. AuBerdem erlauben es
Verfahren wie das Laserauftragschweif3en,
unterschiedliche Pulver- oder Drahtwerkstoffe
in das erzeugte Schmelzbad einzubringen.
Durch Variation der jeweiligen Drahtzufuhr-/
Pulverforderraten werden extreme chemische
Gradienten erzeugt, was die gezielte Beein-
flussung der lokalen Phasenzusammenset-
zung und somit der Eigenschaften erlaubt.

'Seigerung ist eine veraltete Bezeichnung fir die Entmischungen einer Schmelze bei der Metallherstellung.
?Die kristallografische Textur beschreibt die Gesamtheit der Orientierungen der einzelnen Korner.

Neue Herausforderungen

Durch die AM-Prozessfluhrung ergeben sich
zahlreiche wissenschaftliche und techno-
logische Herausforderungen. Sowohl fur

das grundlegende Verstandnis als auch

fUr die Vorhersagbarkeit der Eigenschaften
additiv gefertigter Metalle ist die Mikrostruk-
turentwicklung von groBer Bedeutung. Die
Ausbildung der Mikrostruktur ist jedoch von
zahlreichen Effekten wie der Laserstrahl-Ma-
terie-Wechselwirkung, Belichtungsstrategie,
lokalen Abkuhlbedingungen und Dynamik
der Schmelze abhangig. Hinzu kommt,

dass das bereits erstarrte Material wahrend
des Auftrags weiterer Schichten mehrere
unterschiedliche und schwer zu steuernde
Warmebehandlungszyklen durchlauft. Auf-
grund der Komplexitat dieser Effekte wird der
computergestltzten Abbildung der additiven
Fertigungsprozesse auf unterschiedlichen
Langen- und Zeitskalen zukUnftig eine tra-
gende Rolle bei der Produktentwicklung zu-
kommen. Fur den erfolgreichen und flachen-
deckenden Einsatz additiv gefertigter metalli-
scher Bauteile sind aus werkstofftechnischer
und materialwissenschaftlicher Sicht weitere
AM-spezifische Aspekte von hoher Relevanz.
Hierzu zahlen unter anderem die geringe
Oberflachenqualitat, Materialdefekte wie
Poren, Anbindefehler, Eigenspannungen und
angepasste Nachbehandlungsstrategien.
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Bild 3: Rasterelektronenmikroskopische Aufnahmen
der neuen Aluminiumlegierung: a) Pulverpartikel,
b) unerwiinschte und c) erwiinschte Ausscheidungen.

Werkstoffe als Schliissel

Im Bereich der Anlagentechnik und des
geometrischen Designs additiv gefertigter
Bauteile wurden in den vergangenen Jahren
groBe Fortschritte erzielt. Um jedoch das
volle Potenzial ausnutzen zu kénnen, bedarf
es der Entwicklung AM-gerechter Werkstoffe.
Bisher werden im Wesentlichen Werkstoffe
verwendet, die bereits fur die jeweilige An-
wendung etabliert sind und fur andere Pro-
duktionsprozesse optimiert wurden. Im Ge-
gensatz dazu sollten neue Werkstoffe fir AM
ihre Eigenschaften durch die spezifische Mik-
rostruktur entwickeln, welche wiederum von
den oben genannten Prozessbedingungen
abhéangt. Beispiele hierflr sind Legierungen,
die nur unter den Bedingungen der Rascher-
starrung gefertigt werden kénnen oder die die
optimale Phasenzusammensetzung durch die
zyklische Warmebehandlung wahrend des
Prozesses ausbilden.
RWTH-Wissenschaftlerinnen und -Wissen-
schaftler arbeiten bereits an der Entwicklung
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innovativer AM-gerechter Werkstoffe fur die
Anwendungen der Zukunft. So ist es den Mit-
arbeiterinnen und Mitarbeitern des Instituts
fur Eisenhuttenkunde sowie des Lehrstuhls
fur Digitale Additive Produktion gelungen,
neuartige Stahle fUr energieabsorbierende
Strukturen zu entwerfen. Bild 2 verdeutlicht
dies: Im Vergleich zu Proben aus einem eta-
blierten austenitischen® Stahl (1.4404/X2Cr-
NiMo17-12-2, rote Kurve) weisen die Struk-
turen aus neuen Fe-Mn-Al-C-Legierungen
(X80Mn22, blaue Kurve und X30MnAI22-5,

schwarze Kurve) eine deutlich gesteigerte
Energieabsorption im Druckversuch auf und
sind somit ideal fUr crash-relevante Bauteile
geeignet. Die Fe-Mn-Al-C-Stéhle erhalten
ihre Vorteile durch die Bedingungen wahrend
des AM-Prozesses. Hierbei werden einerseits
makroskopische Seigerungen vermieden
und andererseits direkt mehrere gewlnschte
Phasen ausgebildet, was die verbesserten
mechanischen Eigenschaften begunstigt.

Ein weiteres Beispiel stellen innovative Alu-
miniumlegierungen dar. Das GieBerei-Institut

SAustenit ist eine spezielle Eisenmodifikation und wird oftmals fir rostfreien Stahl verwendet.



entwickelt Aluminiumwerkstoffe fur AM, deren
Herstellung gietechnisch kaum mdéglich und
auf anderen Prozessrouten zeitaufwendig ist.
Die Werkstoffeigenschaften dieser Legierun-
gen zeichnen sich durch hohe Festigkeit in
Kombination mit guter Verformbarkeit, gerin-
ger Dichte und guter Alterungsbestandigkeit
aus. Diese hochfesten Aluminium-Knetlegie-
rungen eignen sich besonders fur Leichtbau-
anwendungen. Das Ausscheidungsverhalten
der neuen Legierungen ist zwar komplex,
allerdings erlauben die AM-Technologien
durch Wahl geeigneter Prozessparameter,
vielfaltige, unter Umstanden sogar neuartige,

Eigenschaftsprofile einzustellen. Nach Her-
stellung eines gezielt legierten Pulverwerk-
stoffs konnte zusammen mit dem Lehrstuhl
fur Digitale Additive Produktion eine einfache
Art der Fertigung erarbeitet werden, die diese
Legierung hinsichtlich ihrer Mikrostruktur ver-
besserte. Mithilfe einer beheizbaren Bauplatte
konnte die AbkUhlgeschwindigkeit dahinge-
hend optimiert werden, dass unerwinschte
Ausscheidungen weitestgehend unterdriickt
und die gewunschten festigkeitssteigernden
Ausscheidungen vermehrt wurden, was
gleichzeitig einen Anstieg der Harte bewirkte,
siehe Bild 3.

Bild 4: Analyse additiv gefertigter Probekdrper nach der
mechanischen Prifung.
Foto: Peter Winandy

Hervorragende Forschungsumgebung
Um AM als eine SchlUsseltechnologie der
Produktion der Zukunft weiterzuentwickeln
und die oben angesprochenen Herausforde-
rungen zu adressieren, stehen an der RWTH
bereits hervorragende Méglichkeiten zur
Verfugung. Diese werden 2019 durch die Er-
6ffnung eines neuen Forschungszentrums fur
digitale photonische Produktion, Center for
Digital Photonic Production (CDPP), erweitert.
Mit dem rund 60 Millionen Euro teuren CDPP
entstehen auf einer Flache von rund 6.400
Quadratmetern moderne Forschungslabore.
Der Forschungsbau wird im Cluster Photonik
angesiedelt und dient der interdisziplindren
und ganzheitlichen Erforschung von digitalen
photonischen Fertigungsketten. Hier wird

es moglich sein, die gesamte Prozesskette
der additiven Fertigung vom Rohstoff Uber
die Pulverproduktion mit eigener Pulver-Ver-
disungsanlage bis hin zum Endbauteil
abzubilden. Das Ubergeordnete Ziel der
Forschung ist die Nutzbarmachung der
einzigartigen physikalischen Eigenschaften
des Photons fur die Produktion der Zukunft.
Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler
aus den Disziplinen Materialwissenschaft und
Werkstofftechnik, Physik, Medizin, Elektro-
technik, Maschinenbau und Wirtschaftswis-
senschaften werden daran forschen, Licht als
Werkzeug zu nutzen, auch fur den Metall-3D-
Druck.
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Umformtechnik
—|lektromaonilitat

Effiziente Motoren brauchen effiziente Bleche und Spulen

Electric vehicles have an increasing impact
on the development of future mobility.

One key element for the success of future
electric vehicles is highly efficient electric
drives, which reduce losses when converting
electric to mechanical energy and which
allow more efficient car design. Conversion
losses are, on the one hand, determined by
the magnetic and mechanical properties of
electrical sheets. These can be improved by
optimized chemical composition combined
with tailored rolling and heat treatment
sequences, resulting in lower iron losses and
higher strength to better carry the mechanical
loads in the fast-rotating drives. The second
component is the copper coils of the electric
engine. Using common coils with circular
wire cross section, the coil assembly space
is not optimally filled with conductive material.
Conical shaped coils offer the potential for a
better exploitation of the coil assembly space.
The result is a higher power density of the
electric engine. However, manufacturing the
conical shaped coil geometry is complicated
and requires new forming methods for
efficient mass production.

Die Elektromobilitdt gewinnt zunehmend an
Bedeutung. Daher steht die Hauptkompo-
nente — der Elektromotor — vor neuen He-
rausforderungen: Lassen sich die Effizienz im
Einsatz und die Kosten bei der Herstellung
optimieren? Um den Wirkungsgrad und somit
die Effizienz zu verbessern, werden verschie-
dene Teile des Motors analysiert. Dabei sind
zwei Komponenten von besonderem Interes-
se: Der weichmagnetische Kern des Stators'
und Rotors? aus Elektroblech sowie die
eingesetzten Kupferspulen. Die paketierten
Elektrobleche sind wichtige Bauteile in Elek-
tromotoren, die den magnetischen Fluss mit-
bestimmen. Fur geringe Verluste leistungs-
starker Antriebsmotoren sind ausgezeichnete
magnetische Eigenschaften, wie eine hohe
Permeabilitat® und niedrige Eisenverluste in
den eingesetzten Elektroblechen, erforder-
lich. Zudem wachsen aufgrund der zuneh-
menden Drehzahlen, mit denen Antriebsmo-
toren betrieben werden, auch die Anforde-
rungen an die mechanischen Eigenschaften
der Elektrobleche. Neben dem Material
spielt auch die Position des Elektromotors
im Fahrzeug eine entscheidende Rolle. Der

Bild 1: Prozesskette der Elektroblechherstellung in der Forschergruppe ,Verlustarme Elektrobleche flir energieeffiziente Antriebe” (FOR1897). Beteiligt sind Arbeitsgruppen
des Instituts flir Metallformung (IMF) der TU Bergakademie Freiberg, der RWTH-Institute fiir Bildsame Formgebung (IBF), Metallkunde und Metallphysik (IMM) und Elektrische
Maschinen (IEM) sowie des Lehrstuhls fir Umformtechnik und GieBereiwesen (utg) der TU Miinchen.
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elektrische Radnabenmotor, der direkt in der
Felge des Fahrzeugs verbaut wird, ist fur die
Auslegung zukunftiger Elektrofahrzeuge

ein interessantes Antriebskonzept. Allerdings
wird das maximal zur Verflgung stehende
Drehmoment des Radnabenmotors durch
die FelgengroBe limitiert. Formspulen mit
konischer Kontur haben das Potenzial, den
zur Verflgung stehenden Bauraum optimal
auszunutzen. Zur Herstellung dieser konisch
geformten Spulenkontur missen neue Ferti-
gungsverfahren fUr eine effiziente Massen-
produktion entwickelt werden.

Effiziente Elektrobleche durch
Kaltwalzen und Warmebehandlung

Das Elektroblech ist ein weichmagnetisches
Material, das Ublicherweise in rotierenden
Maschinen und Transformatoren verwendet
wird, da es einfach magnetisiert und entma-
gnetisiert werden kann. Das in rotierenden
Maschinen verwendete Elektroblech, das

auch als nicht kornorientiertes Elektroblech
bezeichnet wird, weist in der Regel einen
Siliziumgehalt von 2 bis 3,5 Gew.-% und eine
Dicke von etwa 0,5 mm auf. Heute werden
fur die Bleche hdhere Siliziumgehalte und
geringere Blechdicken angestrebt.

Die Herstellungsroutine beinhaltet das Warm-
walzen, das Kaltwalzen und die Warmebe-
handlung, siehe Bild 1. Danach wird das
Elektroblech auf eine bestimmte Form ge-
schnitten und paketiert, um anschlieBend
einen Teil des Stators und des Rotors im
Elektromotor zu bilden. Die magnetischen
Eigenschaften des Elektroblechs werden
stark von der Mikrostruktur des Materials
beeinflusst. Um dies zu verstehen, muss

der atomare Aufbau von Metallen betrachtet
werden: Ein Metall besteht aus einer gewis-
sen Anzahl von Kristallen, die unterschiedlich
zueinander orientiert sind. Wenn ein magneti-
sches Feld durch dieses Metall fliet, werden
einige Kristalle leichter und andere aufgrund

ihrer Orientierung schwieriger magnetisiert,
siehe Bild 2. Die Verteilung dieser Orientie-
rungen beziehungsweise ihre Textur* kann
durch die Prozessschritte des Kaltwalzens
(Verformung und Rotation von Kristallen) und
der Warmebehandlung (Rekristallisation,
Keimbildung und Kristallwachstum) verandert
werden. Daher bemUht man sich, die gesam-
te Prozesskette zu kontrollieren, um die ,gute”
Textur des Elektroblechs zu erhalten.

Eine von der Deutschen Forschungsgemein-
schaft (DFG) geférderte interdisziplinare For-
schergruppe FOR1897 ,Verlustarme Elektro-
bleche fur energieeffiziente Antriebe” konzen-
triert sich auf die gesamte Prozesskette und
betrachtet die Wechselwirkungen zwischen
den Schritten. Im Rahmen eines Teilprojektes
erhélt das Institut fUr Bildsame Formgebung
warmgewalzte Bleche vom Institut fur Metall-
formung in Freiberg und untersucht daraufhin
den Einfluss verschiedener Kaltwalzstrategien
auf die Textur. Um die industrielle Prozessket-

Bild 2: Magnetisierungskurven entlang verschiedener Richtungen eines Alpha-Eisen-Einkristalls (links); schematische Darstellung einer Orientierungsénderung beim Kaltwalzen

(rechts).

"Ortsfester Teil einer elektrischen Maschine

*Beweglicher/rotierender Teil einer elektrischen Maschine

*Durchléssigkeit von Materie fiir magnetische Felder (vom Lateinischen ,permeare”)

“Die Prasenz und die Gesamtheit der Orientierungen der Kristallite eines vielkristallinen Festkdrpers in der Kristallografie
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Bild 3: Prozesssimulation des Kaltwalzens und mikroskopische Simulation der Verformungsmikrostruktur in einem

,Representative Volume Element* (RVE).
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te vollstandig abzubilden, werden die Bleche
anschlieBend in Zusammenarbeit mit dem
Institut fir Metallkunde und Metallphysik der
RWTH warmebehandelt. Der finale Ferti-
gungsschritt, das Scherschneiden, findet am
Lehrstuhl fir Umformtechnik und GieBerei-
wesen (utg) der TU Mlnchen statt. Um die
Eigenschaften des Blechs abschlieBend

zu bewerten, nimmt das RWTH-Institut flr
Elektrische Maschinen (IEM) eine Charakteri-

sierung der magnetischen Eigenschaften vor.

Bei dem am Institut fur Bildsame Formge-
bung (IBF) durchgeflhrten Kaltwalzen hangt
die sich einstellende Textur vor allem davon
ab, in wie vielen Schritten die Dicke redu-
ziert wird und bei welcher Temperatur das
passiert. Normalerweise wird symmetrisch
gewalzt, das heiBt die obere und untere
Walze drehen sich gleich schnell. Untersu-
chungen haben allerdings gezeigt, dass dies

zu einer ungunstigen Textur fUhren kann.
Deshalb wird am IBF als L6sungsansatz auch
das asymmetrische Walzen geprUft, bei dem
eine Walze schneller dreht als die andere.
Dies fuhrt zu einer sogenannten Scherung im
WerkstUck, die eine Rotation der Kristalle be-
wirkt, sodass sich eine andere Textur einstellt.
Dabei ist es vollig unmdglich, jeden Kristall im
groBen Walzblock einzeln zu simulieren. Also
verwendet man ein Multiskalenmodell, beste-
hend aus einer makroskopischen und einer
mikroskopischen Betrachtungsweise, siehe
Bild 3. Ziel ist, die Texturentwicklung wah-
rend des Kaltwalzens im Detail zu verstehen
und die kaltgewalzte Textur vorherzusagen.
Das makroskopische Modell betrachtet den
gesamten Walzprozess und dient dazu, die
Temperaturverteilung und die Verteilung der
Spannungen und Dehnungen aller Material-
punkte unter der Annahme zu ermitteln, dass
der Werkstoff vollig homogen ist. Anschlie-
Bend werden diese Dehnungen extrahiert
und ihr zeitlicher Verlauf als Randbedingung
auf ein Mikromodell angewendet, welches
das Verhalten der einzelnen Kristalle unter-
sucht.

Die aktuellen Simulationsergebnisse zeigen,
dass sich die Textur durch asymmetrisches
Walzen sehr stark &ndert. Asymmetrisches
Walzen kdnnte ermdoglichen, eine Textur fur
positive magnetische Eigenschaften einzu-
stellen. Die experimentellen Walzversuche
laufen zurzeit am Institut fir Bildsame Form-
gebung. Der Einfluss der sich einstellenden
Textur auf die magnetischen Eigenschaften
wird in zukUlnftigen Arbeitsschritten gepruft.

Erhéhung des Nutfiillfaktors

durch Formspulen

Durch die direkte Kopplung des Radnaben-
motors mit der Felge des Fahrzeugs und
dem damit verbundenen Wegfall des klassi-
schen Antriebstrangs kdnnen mechanische
Verluste und Gewicht reduziert werden.
DarUber hinaus bietet der Radnabenmotor
die Vorteile einer unterschiedlichen Drehzahl-
und Drehrichtungsregelung der Rader und
einer besseren Mandvrierbarkeit. Durch den
Wegfall des zentralen Motorraums entsteht
zudem die Moglichkeit, neue Raumkonzepte
der Fahrzeugplattform zu realisieren.

Um das maximal zur Verfligung stehende
Drehmoment des Radnabenmotors zu er-
héhen, kdnnen die Felgen vergréBert oder
der Anteil des elektrisch leitfahigen Kupfers
in den Nuten des Stators erhoht werden.
Da eine VergroBerung der Felgen nur be-
grenzt maglich ist und die Fahrdynamik












Bild 6: Explosionsdarstellung eines Radnabenmotors der Schaeffler AG

Bild 7: Ausnutzung des Spulenbauraums in den Nuten des Stators durch unterschiedliche Drahtquerschnitte der
Spulen.

SZur Verfligung stehender Bauraum zwischen zwei Statoreinzelzahnsegmenten
SFertigungsverfahren: Pressen eines Werkstlicks/Bauteils in einem offenen oder geschlossenen Gesenk
"Hohlform zum Pressen von Werkstiicken
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deutlich beeinflusst, ist eine Maximierung des
elektrisch leitfahigen Kupfers in der Stator-
nut® wiinschenswert. Das Verhaltnis der
Querschnittsflache des elektrisch leitfahigen
Materials zu der Querschnittsflache der
Statornut wird als Nutfullfaktor bezeichnet.
Bei herkdbmmlichen Spulen aus Runddraht
wird die optimale Ausnutzung des Spulen-
bauraums durch die dichteste Kreispackung
im Raum begrenzt. Auch Spulen mit recht-
eckigem Drahtquerschnitt und konstantem
Breite-zu-Hohe-Verhaltnis des Drahtes kon-
nen wegen des kreisférmigen Umfangs des
Stators die Statornut nicht optimal ausflllen.
Dies wére erst mit neuartigen Formspulen
mdglich, deren Breite-zu-Hdhe-Verhaltnis
des Drahtes sich aufgrund ihrer konischen
Kontur entlang der Spulenhdhe &ndern
musste. Die Herausforderung an den Her-
stellungsprozess solcher Formspulen ist, ein
veranderliches Breite-zu-Hbhe-Verhaltnis
des Drahtes bei konstant bleibender Draht-
querschnittsflache einzustellen. Eine solche
Flache ist notwendig, um einen Uber die Lan-
ge der Spule gleichbleibenden elektrischen
Widerstand zu gewéhrleisten und damit die
Gefahr von lokalen HeiBpunkten wahrend des
Betriebs zu reduzieren.

In einem vom Bundesministerium fUr Bildung
und Forschung geférderten Projekt, initiiert
vom Institut fur Elektrische Maschinen, wer-
den in Zusammenarbeit des Instituts fur Bild-
same Formgebung und der Firma Breuck-
mann GmbH zwei Konzepte zur umformtech-
nischen Herstellung von Formspulen entwi-
ckelt: Zum einen ein mehrstufiger Gesenk-
schmiedeprozess®, bei dem sich die Form
des Gesenks’ ausgehend von der Geometrie



eines vorgebogenen Spulenrohlings schritt-
weise an die Endgeometrie der Formspulen
anpasst. Zum anderen entsteht ein Schmie-
deprozess mit einer 3D-gedruckten Gegen-
spule aus Maraging-Stahl als zusétzliches
Werkzeug. Vor der Umformung wird ein vor-
gebogener Spulenrohling in die Gegenspule
eingedreht, sodass die Windungen des
Spulenrohlings wahrend der Umformung
durch die Gegenspule voneinander getrennt
sind und nicht gegeneinander verrutschen
kénnen. Nach der Umformung muss die
Formspule durch Herausdrehen aus der
Gegenspule entnommen werden. Mit beiden
Prozessen entstehen Prototypen von Form-
spulen, die anschlieBend in einen Demonstra-
tormotor eingebaut und mit einem Referenz-
motor mit Runddrahtspulen und gleichem
Magnetkreis verglichen werden.

Zukunftige Elektrofahrzeuge muissen hohen
Effizienzansprichen gentgen. Die Umform-
technik ist dabei ein wichtiger Partner flr die
Elektrotechnik. Durch eine geeignete Ausle-
gung der Prozesskette von Elektroblechen
kdnnen die magnetischen Eigenschaften ver-
bessert und somit die Eisenverluste verringert
werden. Auch die Optimierung der Spulen-
geometrie spielt fur die Effizienzsteigerung
eine entscheidende Rolle. Durch die Bertick-
sichtigung beider Motorkomponenten, Elek-
troblech und Spule, kann je nach Anwen-
dungsfall die Reichweite von Elektrofahrzeu-
gen erhoht oder der bendtigte Bauraum der
Batterien reduziert werden.

Autoren

Univ.-Prof. Dr.-Ing. Gerhard Hirt ist Inhaber
des Lehrstuhls und Leiter des Instituts flr
Bildsame Formgebung.

Stephan Hojda, M. Sc., Daniel Petrell, M. Sc.,
und Xuefei Wei sind wissenschaftliche Mitar-
beiter am Institut fUr Bildsame Formgebung.

Anzeige

WE WANT YOU!
STARTEN SIE [HRE

KARRIERE BEI SAURER.

Wir suchen Berufseinsteiger als:

- Entwicklungsingenieur (m/w)
Mechanik/Elektrik/Software

- Textiltechnologe (m/w)
Anwendung/Grundlagen

- Informatiker (m/w)
Und fUr die Bereiche:

Product Management
Sales
Einkauf saurer.com

WE LIVE TEXTILE. SAU R E Ro







Thomas Janitzky, Florian Steinweg, Christoph Broeckmann, Georg Jacobs, Joachim Mayer

—ruhaustalle

von VWalzlagern

Herausforderungen in der Antriebstechnik

Rolling bearings are indispensable machine
elements that are mounted in different me-
chanical devices, machines and systems. In
order to hold rotating components such

as shafts or axles reliably and to endure
mechanical loads simultaneously, bearing
components have been widely investigated
to ensure maximum performance and dura-
bility. Recently, mechanical engineers have
developed a growing interest in these ma-
chine elements due to premature failure
affected or triggered by different influencing
factors. Although this damage phenomenon
has been observed in different applications,
such as in rail systems or automotive devices,
and, from an economic point of view, is of
particular interest in wind power plants, this
failure has gained more attention in the drive-
line technology industry.

Walzlager, ob Kugel- oder Rollenlager, sind
aus dem antriebstechnischen Alltag nicht
wegzudenken und gehdren zu den Maschi-
nenelementen, die stark beansprucht wer-
den. Das Spektrum der Einsatzgebiete reicht
von der Automobilindustrie Uber Haushalts-
geréte bis hin zu Windkraftanlagen in GroBen-
ordnungen von wenigen Millimetern bis zu
mehreren Metern.

Der technologische Fortschritt der Fertigungs-
und Berechnungsmaoglichkeiten sowie die
Entwicklung neuer Bauformen von Walzla-
gern ermdglichten in den letzten 50 Jahren
eine deutliche Verbesserung der Leistungs-
fahigkeit beziehungsweise Lebensdauer

von Walzlagern. Allerdings dndern sich auch
Einsatzbereiche und -bedingungen, sodass
die Anwendung stets neue Aufgaben an For-
schung und Entwicklung stellt. So ergeben

sich aufgrund der gréBer werdenden Dyna-
mik im modernen Anlagenbau immer hdhere
Anforderungen an Tragféhigkeit und Zuverlas-
sigkeit der Lager.

Insbesondere in der Windkraft verursachen
Ausfélle mechanischer Antriebsstrange auf-
grund langer Stillstdnde hohe Reparaturkos-
ten und EinbuBen. Bei den meisten Anlagen-
konzepten dient das Getriebe zur Anpassung
der Rotordrehzahl an die Generatordrehzahl.
Die Betriebsdauer dieser Windgetriebe ist
jedoch oft kUrzer als die geplanten 20 Jahre.
Nach Erhebungen des US-amerikanischen
National Renewable Energy Laboratory
(NREL) sind 73 Prozent dieser Getriebeausfal-
le auf Lagerschaden zurlckzuflhren.

Ausfalle aufgrund des
WEA/WEC-Phdnomens

FrUhzeitige Lagerschaden treten haufig in
Form von Axialrissen oder pockenartigen
Ausbriichen auf der Laufflache der Lagerrin-
ge auf. Unterhalb der Laufbahnoberflache
kennzeichnen sich die Lagerausfélle durch
Bereiche mit einem weil3 andtzenden Er-
scheinungsbild und werden daher als ,White
Etching Areas*, kurz WEA, bezeichnet. Risse,
die zur Schadigung des Lagers fuhren, ver-
laufen entlang dieser WEA und werden folg-
lich ,White Etching Cracks*”, kurz WEC, ge-
nannt. Typische WEC-Schadensbilder von
GroBwalzlagern aus Windenergiegetrieben
mit ausgedehntem Netzwerk von ,White
Etching Areas/Cracks"” sind in Bild 2 darge-
stellt. Obwohl in der Literatur vielféltige Er-
klarungsversuche fur dieses Phanomen ge-
geben und kontrovers diskutiert werden, sind
die Grunde fur das Auftreten der WEA/WEC
noch unklar. Insofern kénnen die durch WEA/
WEC hervorgerufenen Walzlagerschaden

nicht mithilfe der Standardlagerlebensdau-
er-Berechnungsverfahren (siehe DIN ISO 281)
prognostiziert beziehungsweise bei der Aus-
legung von Waélzlagern berUcksichtigt wer-
den. Typischerweise treten die durch WEA/
WEC bedingten Walzlagerfrlhausfalle im
Bereich von 5 bis 20 Prozent der erwarteten
Lebensdauer und haufig in sehr kurzen Ab-
st&nden hintereinander auf.

Hypothesen zur Entstehung
Wirkungsvolle und nachhaltige MaBnahmen
zur Vermeidung der Lagerfrihausfélle erfor-
dern das tiefgreifende Verstandnis der che-
misch-physikalischen Mechanismen, die zur
Schéadigung fUhren. Bisher existiert jedoch
keine allgemein akzeptierte Schadenshypo-
these, welche die Bildung von WEA/WEC
erklart. Die Hauptursachen fUr die Entstehung
von WEA/WEC werden in der werkstofftech-
nischen Fachwelt kontrovers diskutiert, so
wird der Mechanismus bei der Bildung von
WEA/WEC derzeit durch zwei grundlegende
Hypothesen beschrieben: Entweder eilt die
Rissbildung der Entstehung von geflgeveran-
derten Bereichen voraus oder die Rissinitiie-
rung findet nach der Bildung der wei3 anatz-
baren Bereiche statt. S&mtlichen recherchier-
ten Hypothesen ist gemein, dass Kontakt-
parameter, verstarkende Faktoren sowie
Werkstoff- und Schmierstoffeigenschaften
die Entstehung der Gefligeveradnderungen
beziehungsweise der Rissbildung beeinflus-
sen. Hierzu z&hlen unter anderem Schlupf,
Pressung, Temperatur, Wasserstoffeintrag,
elektrischer Strom und Schmierstoffzusam-
mensetzung.

Aufgrund der Vielzahl an Erklarungsanséatzen
sowie der verstérkenden Faktoren, die zu
den oben genannten Walzlagerfriihausfallen
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Bild 2; (links) Verschieden wérmebehandelte (Martensitisch beziehungsweise Bainitisch) Walzlager, die aufgrund von Axialrissen oder Ausbriichen ausgefallen sind. Die makro-
skopischen Schéden (rechts) sind jeweils auf WEA/WEC unterhalb der Laufbahnoberfléche zuriickzufthren.

fhren, liegt der Schllssel zur Vermeidung
des Schadens nicht nur in der Untersuchung
der Schadensentstehungsmechanismen,
sondern auch darin, die kritischen Parameter
der verstarkenden Faktoren, die zu einem
beschleunigten Ausfall flhren, festzustellen.

Aktuelle Forschungsarbeiten

An der RWTH lauft dazu eine von der Arbeits-
gemeinschaft industrieller Forschungsvereini-
gung (AiF) geférderte Forschungsreihe, die am
Institut flr Maschinenelemente und System-
entwicklung (MSE), am Institut fir Werkstoff-
anwendungen im Maschinenbau (IWM) und
am Gemeinschaftslabor fur Elektronenmikro-
skopie (GFE) durchgeflihrt wird. Ziel ist, ein
tiefergehendes Verstandnis der verstarken-
den Faktoren und der Entstehungsmechanis-
men zu entwickeln. Dazu werden experimen-
telle Untersuchungen an sogenannten Bau-
teil- und Modellprufstdnden vorgenommen,
welche praxisnahe Betriebsbedingungen
eines Walzkontaktes abbilden kénnen. Durch
umfassende metallografische und mikroana-
lytische Untersuchungen sind Ruckschlisse
auf die Vorgange im Werkstoff unter Bertck-
sichtigung der vorliegenden Bedingungen
moglich. Die Untersuchungen auf Bauteilebe-
ne werden hierbei an einem Axiallager-Pruf-
stand (FE8) und an einem dynamischen
Radiallager-Prifstand durchgefthrt. Der
FE8-Prifstand ermdglicht den Betrieb von
industrietiblichen Axialzylinderrollenlagern

bei unterschiedlichen Betriebsbedingungen.
Um Walzlager, die auch in Windkraftanlagen
eingesetzt werden, praxisnah zu untersu-
chen, werden am dynamischen Radiallager-
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Prifstand Zylinderrollenlager geprtift. Darliber
hinaus ermdglichen die verwendeten Zwei-
und Vier-Scheiben-Prifstande als Modellprif-
sténde preisgulnstige Analogieversuche, in
denen sich die Bedingungen im Wéalzkontakt
vereinfacht nachbilden lassen.

Im ersten Schritt konnte so der WEA/WEC-
Schaden unter praxisnahen Betriebsbedin-
gungen an Bauteil- und Modellprtfstanden
reproduzierbar erzeugt werden. Die Umset-
zung der Betriebsbedingungen an den Mo-
dellprifstanden auf Ebene des relativ ein-
fachen Kontakts von Ring- und Walzkdrper
ermdglichte sodann die gezielte Untersu-
chung einzelner aus der Literatur bekannter
verstarkender Faktoren. Als Ergebnis konnten
Grenzwerte der verstarkenden Faktoren
Pressung, Schlupf, elektrischer Strom und
atomarer Wasserstoff identifiziert werden.

Einfluss von diffusiblem Wasserstoff
Der Fokus der Untersuchungen am Vier-
Scheiben-Prifstand liegt unter anderem auf
dem Einfluss des diffusiblen Wasserstoffs auf
die WEA/WEC-Bildung. Der Untersuchung
dieses Einflussparameters liegt die Erkennt-
nis zugrunde, dass aus dem Schmierstoff
freigesetzter Wasserstoff beim Betrieb von
Walzlagern in den Walzlagerstahl eindringen
kann. Dazu werden die Versuchskdrper vor
Versuchsbeginn kunstlich mit Wasserstoff
beladen und anschlieBend einer Wélzbean-
spruchung ausgesetzt.

FUr das kunstliche Einbringen von Wasser-
stoff in einen metallischen Probenkdrper
kdnnen unterschiedliche Methoden heran-
gezogen werden. Eine Mdglichkeit besteht in

einer elektrolytischen Beladung durch die
potentiostatische Methode. Die Probe wird
hierbei in eine elektrochemische Zelle einge-
fahrt, welche eine 0,05 mol H,SO,-Lésung
als Elektrolyt verwendet. Die gewahlte elek-
trische Spannung wird konstant gehalten,
wodurch sich der Strom beziehungsweise
die elektrische Stromdichte an das System
anpasst und fur den Wasserstoffeintrag sorgt.
Nach der Beladung wird der Probenkdrper in
flissigem Stickstoff zum PriUfstand transpor-
tiert und zUgig dort eingebaut. Um den Ein-
fluss des Wasserstoffs hinsichtlich moglicher
Schwellenwerte zu Uberprifen, wurden die
Versuche mit unterschiedlichen Wasserstoff-
gehalten in den Proben durchgefluhrt.

Auf Basis der bisherigen Wasserstoffversuche
am Vier-Scheiben-Prufstand konnte bei-
spielsweise festgehalten werden, dass auch
geringe Wasserstoffgehalte von 1 bis 2 ppm
einen Ausfall des Pruflings durch WEA/WEC
provozieren. Daraus kann fUr die Praxis ab-
geleitet werden, dass bei der Auslegung des
Waélzlagerbetriebs eine Freisetzung von Was-
serstoff mdglichst verhindert werden sollte.

Einfluss der mechanischen Belastungen
Die Untersuchungen am Axiallager-Priufstand
und am Zwei-Scheiben-Prifstand liegen
schwerpunktmaéBig auf der Bewertung einer
mechanischen Belastung, die zu einem WEA/
WEC-Schaden flhren kann. Tests an Axialzy-
linderrollenlagern zeigen, dass die Erhdhung
der Pressung sowie Mischreibungszustande
das Auftreten von Wélzlagerausféllen infolge
von WEA/WEC begunstigen. In Hinblick auf
die Anwendung ist bekannt, dass instabile



Betriebszustéande zu Walzlagerlasten ober-
halb der empfohlenen Grenzen auftreten kon-
nen. Weiterhin sind Mischreibungszustande
infolge geringer Drehzahlen nicht zu vermei-
den. Bei der Ubertragung von Kontaktbedin-
gungen aus Axialzylinderrollenlagern auf den
Zwei-Scheiben-Priifstand konnte auBerdem
nachgewiesen werden, dass sich auch dort
ein &quivalentes Schadensbild darstellt. Am
Zwei-Scheiben-Prifstand kann somit eine zeit-
und kosteneffiziente Bewertung von Einfluss-
gréBen sowie die Erprobung von GegenmaB-
nahmen erfolgen. Beispielsweise zeigen Un-
tersuchungen, dass das Auftreten von Schlupf
sowohl im Bereich der Mischreibung als auch
der Vollschmierung die Bildung von WEA/WEC
fordern kann.

Das Auftreten von Schlupfzustanden an
Radialzylinderrollenlagern praxisrelevanter
BaugroBe wurde mithilfe von Studien am
dynamischen Radiallager-PrUfstand nachge-
wiesen. Hierbei wurden Betriebspunkte
identifiziert, die zur Bildung von WEA/WEC
fUhren kénnten.

Klarung der Schadensmechanismen

Bei der Beschreibung des Bildungsmecha-
nismus von WEA und WEC ist noch unklar,
ob es zuerst zu einer Rissbildung kommt und
anschlieBend die weil3 andtzenden Bereiche
entstehen oder umgekehrt. Durch die gezielte
Erzeugung von WEC-Vorstufen soll der zeit-
liche Ablauf der Werkstoffveranderung, die

zu WEA beziehungsweise WEC fUhrt, mittels

Elektronenmikroskopie geklart werden.
Zurzeit werden dazu Versuche zu definierten
Laufzeiten manuell unterbrochen, mit dem
Ziel, eine mogliche Schadensentwicklung

bis zu den makroskopischen Schaden der
Walzkorper zu dokumentieren. Die erzeugten
WEA/WEC-Schaden werden unter Verwen-
dung der Elektronenriickstreubeugung
(EBSD) in Kombination mit energiedispersiver
Raéntgenspektroskopie (EDX) untersucht, um
WEA/WEC-Vorstufen zu charakterisieren.
Die elektronenmikroskopischen Methoden
ermdglichen lokal eine Charakterisierung des
Werkstoffes. So lassen sich magliche Auflo-
sungsprozesse von Werkstoffbestandteilen
kenntlich machen. Im Rahmen der Vorstufen-
untersuchungen konnten auch Hinweise ge-
funden werden, dass bei der Bildung der
WEA eine lokale Auflésung der Karbide —
hochfeste Verbindung von Metall und Koh-
lenstoff — im Stahl stattfindet. Dazu wurden
mittels EDX die Chrom- und Kohlenstoffver-
teilungen des in Bild 3 eingezeichneten
WEA/WEC-Bereichs ermittelt. Die Ergebnis-
se zeigen die gleichmaBige Verteilung des
Kohlenstoffs innerhalb der WEA. Im Gegen-
satz dazu sind zum untersuchten Zeitpunkt
die Chrombestandteile der Karbide noch im
Diffusionsvorgang.

Die Ergebnisse legen nahe, dass die Auflo-
sung der Karbide einem sowohl thermisch als
auch mechanisch induzierten Diffusions-
prozess unterliegt. Demnach erfolgt die
Kohlenstoffdiffusion temperaturgesteuert,

Bild 3: Mikrostrukturuntersuchungen (EBSD) der WEA/WEC (oben). Anhand der Verteilung von Kohlenstoff (unten
links: helle Felder in C-Map) und Chrom (unten rechts: helle Felder in Cr-Map) ist ersichtlich, dass sich die Risse

zwischen kohlenstoff- und chromhaltigen Regionen bilden.

wahrend die Verteilung des Chroms in die
WEA mechanisch angeregt wird. Weiter
lassen sich die allméhliche Auflésung der
kugelférmigen Karbide und die Diffusionsvor-
gange von Chrom und Kohlenstoff auf eine
lokale plastische Verformung des Werkstoffes
zurtckfUhren, die eine Instabilitat der Karbide
verursacht.

Fazit

Walzlager haben vielfaltige Anwendungen

in der Antriebstechnik. Im Windenergiesek-
tor, der oft durch exponierte Standorte mit
schlechter Zugénglichkeit charakterisiert ist,
wurden Walzlagerfrihausfalle festgestellt,
die intensive Forschung und Entwicklung

im Walzlagerbereich notwendig machen.
Diese Schaden infolge von WEA/WEC flhren
aufgrund von Fertigungskosten und Heraus-
forderungen bei der Montage zu einem mit
der GroBe des Getriebes Uberproportional
steigenden Aufwand. Aus diesem Grund
besteht ein Ubergeordnetes Interesse an

der Vermeidung des WEA/WEC-Schadens-
modus. Durch umfangreiche experimentelle
Untersuchungen konnte ein Team der RWTH
bereits eine Vielzahl von Einflussfaktoren und
Wechselwirkungen bei der WEA/WEC-BIl-
dung identifizieren. Die im Rahmen der hier
dargestellten Forschungsreihe erzielten
Ergebnisse zeigen aber auch, dass weitere
systematische Untersuchungen notwendig
sind, um den Entstehungsmechanismus
vollumféanglich zu kléren.
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Bild 1: Tieftemperatur-Labor am 2. Physikalischen Institut. Mit den experimentellen Aufbauten lassen sich physikalische Eigenschaften von 2D-Materialien bei Temperaturen von
10 mK bis 50 K und Magnetfeldern bis zu 14 Tesla untersuchen.

Foto: Peter Winandy

Max Lemme, Christoph Stampfer

Graphen und
2D-Materialen

Ein neues Center erforscht vielseitig einsetzbare Materialien

The Aachen Graphene & 2D Materials Center
explores the unique properties of graphene,
two-dimensional (2D) materials and 2D-het-
erostructures for different applications in the
fields of electronics, sensors and photonics.
The center brings together the complemen-
tary expertise and facilities of Aachen’s world
leading research groups in the area of materi-
al science, analytics, device design, engineer-
ing and fabrication, and hence covers the
entire value chain needed to bridge the gap
from basic science to applications. 2D-mate-
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rials have the potential to revolutionize elec-
tronics, optoelectronics, and sensor techno-
logy for current topics such as high-band-
width communication (5G), the Internet of
Things (loT), intelligent sensor networks for
cities and regions (Smart Cities), autonomous
driving, or personalized health care. The
center is looking ahead to many more fruitful
years, not least because in October 2013,
the European Union launched the ,Graphene
Flagship’, a large research initiative that will
last ten years and will be supported with up

to €1 billion in funding. In addition, substantial
basic research is still required in the field, and
is funded in the Center through the German
Research Foundation (DFG), the European
Research Council (ERC), and the EU Future
Emerging Technologies (FET) program.
Applied and application driven research is
carried out in the center via funding from

the Federal Ministry of Education and Re-
search (BMBF) and the Federal Ministry for
Economic Affairs and Energy (BMWi).



Bild 2: Kassetten mit Silizium-Wafern fiir die Herstellung von 2D-materialbasierten elektronischen Bauelementen im Reinraum der AMO GmbH

Foto: Peter Winandy

Graphen, eine einzelne Atomlage eines
Graphit-Kristalls, ist ein sogenanntes zwei-
dimensionales (2D)-Material, da es aus einer
einzigen Schicht von hexagonal angeordne-
ten Kohlenstoffatomen besteht, siehe Bild
3a. Die Isolierung von Graphen im Jahr 2004,
die 2010 zum Nobelpreis fuhrte, war eine
Uberraschung, da man Uber viele Jahrzehnte
davon ausgegangen ist, dass 2D-Materia-
lien nicht existieren kdnnen. Graphen, das
nach wie vor die Aufmerksamkeit von vielen
Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftlern
auf sich zieht, ist aber nicht mehr das einzige
atomar dinne Material von technologischer
Bedeutung. Seit 2010 wurden viele andere
2D-Materialien isoliert oder synthetisiert und
ihre auBergewdhnlichen und grundverschie-
denen Eigenschaften eréffnen interessante
Anwendungen mit weitreichenden Auswir-
kungen auf die Gebiete der Festkorperphysik,

der Materialwissenschaft, der Elektrotechnik
und des Maschinenbaus.

Im 2017 gegriindeten ,Aachen Graphene &
2D Materials Center” arbeiten Wissenschaft-
lerinnen und Wissenschaftler der RWTH
Aachen und der AMO GmbH daran, die
Grundlagen der elektronischen und mecha-
nischen Eigenschaften von Graphen und
anderer 2D-Materialien auszuloten und diese
flr verschiedene Anwendungen im Bereich
der Elektronik, Sensorik und Photonik ge-
winnbringend und gesellschaftsrelevant zu
nutzen. Das Zentrum bundelt hierflr die kom-
plementaren Kompetenzen und Ausstattun-
gen der Aachener Forschungsgruppen in den
Bereichen Materialwissenschaft, Analytik,
Gerétedesign und Fertigung und deckt damit
die gesamte Wertschopfungskette ab, um die
Licke von der Grundlagenforschung bis zur
Anwendung zu schlieBen. Auf diese Weise

wird auch den Nachwuchswissenschaftlerin-
nen und -wissenschaftlern ein internationales
und interdisziplindres Forschungsumfeld ge-
boten, welches sie bestens fur den weiteren
Karriereweg in Wissenschaft oder Wirtschaft
vorbereitet.

Von Halbmetallen zu Halbleitern
Graphen ist eines der attraktivsten zweidi-
mensionalen Materialien aufgrund seiner
einzigartigen elektrischen, mechanischen und
optischen Eigenschaften. Es leitet elektri-
schen Strom besser als Silizium, Warme
besser als Kupfer und ist nahezu durchsich-
tig, da es eine Dicke von nur einem Atom hat.
Dabei ist es chemisch ziemlich unangreifbar,
undurchdringbar fur fast alle Elemente, es
hat ein nicht mehr Uberbietbares Verhéltnis
von Oberflache zu Volumen und basiert auf
dem gut zugénglichen Element Kohlenstoff.
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Bild 3: (a) Schematische lllustration der zweidimensionalen Kristallstruktur von Graphen. (b) Optisches Mikroskopie-Bild von Graphenkristallen auf einer Kupferfolie.
Hier wurde ausgehend von Methan aus der chemischen Gasphase Graphen abgeschieden. Die sechsfache Rotationssymmetrie der Kristalle héngt wiederum mit dem hexago-
nalen Kristall zusammen. (c) Die elektronische Bandstruktur von Graphen mit dem charakteristischen linearen Valenz- und Leitungsband, welche sich an den K und K'-Punkten

beriihren.

Bild 4: lllustration von verschiedenen 2D-Materialien mit unterschiedlichen elektronischen Eigenschaften. TMD ist
die Abkiirzung fiir ,Transition Metal Dichalcogenid“ (auf Deutsch Ubergangsmetall-Dichalkogenid); hBN steht fir
hexagonales Bornitrid.
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Mit der Entdeckung, dass man Graphen aus
der chemischen Gasphase unter Nutzung
von Methan kontrollierbar auf Metalloberfla-
chen aufwachsen kann, siehe Bild 3b, rticken
industriell skalierbare, graphenbasierte Tech-
nologien in den Fokus. Dies stdt die Tur weit
auf, um die auBergewodhnlichen Eigenschaf-
ten von Graphen flr vielfaltige Anwendungen
nutzbar zu machen.

So erlaubt beispielsweise die sehr hohe Be-
weglichkeit der Elektronen in Graphen, wel-
che etwa um den Faktor 100 groBer ist als in
Silizium, dass prinzipiell sehr viel schnellere
Transistoren aus Graphen hergestellt und in
Schaltkreise flir die Hochfrequenzelektronik
integriert werden kdnnen. Auch wird vor-
hergesagt, dass man in Graphen magneti-
sche Informationen (Spins) besonders gut
transportieren oder dass man aus Graphen
hochwertige Magnetfeldsensoren (Hall Sen-
soren) und Ultraschalldetektoren herstellen
kann.

AuBerdem ist Graphen ein Modellsystem flir
relativistische Elektronen, das heiBt, die Elek-
tronen verhalten sich formal wie Lichtteilchen
(Photonen) im Vakuum.

Die quantenmechanische Beschreibung der
elektronischen Bandstruktur kann fir Gra-
phen in der Tat vereinfacht werden, indem
man quasi-relativistische Teilchen in der Nahe
von zwei ausgezeichneten Punkten im Im-
pulsraum — oder genauer in der Brillouin-Zone
—einfuhrt. Diese zwei Punkte, die man auch
mit K und K" bezeichnet, sind charakteristisch
fUr hexagonale Kristalle. Die Tatsache, dass
man an diesen beiden Punkten, sprich Valleys,
eine Kopie der linearen Bandstruktur findet,
fUhrt dazu, dass eine zweifache Valley-Ent-
artung (K oder K') vorliegt. Dies ist in Bild 3¢



Bild 5: (a) Schematische lllustration einer Monolage eines Ubergangsmetall-Dichalkogenid-Kristalls (die gelben Kugeln représentieren die Ubergangsmetall-Atome).
Die Dicke eines derartigen Kristalls ist etwa 0,6 bis 0,8 nm. (b) Die elektronische Bandstruktur von Ubergangsmetall-Dichalkogeniden. Die direkte Bandliicke macht diese

Materialklasse zu einem Halbleiter mit nicht trivialer Spin-Valley-Textur (siehe blaue und griine Pfeile) und damit interessant fir Anwendungen auf dem Gebiet der Valleytronik.

dargestellt. An den K und K-Punkten berth-
ren sich die Valenz- und Leitungsbander (sie-
he rote und blaue Kegel). Die Energie (E) der
Kristallelektronen steigt linear mit dem Impuls
(gemessen von den K-Punkten) an, eine Be-
ziehung, die an masselose Teilchen erinnert,
die sich mit Lichtgeschwindigkeit bewegen,
unabhéangig von ihrer Energie oder ihrem
Impuls.

Die Quasiteilchen in Graphen bewegen sich
daher wie Elektronen, die ihre Masse verloren
haben, nur dass die Lichtgeschwindigkeit
durch die Fermi-Geschwindigkeit von Gra-
phen ersetzt wird und diese etwa dreihundert
Mal kleiner ist.

Graphen ist jedoch nicht fur jede Anwendung
das beste 2D-Material, seine fehlende Band-
|Ucke beispielsweise macht dieses Halbmetall
fur Logikschaltkreise nutzlos. Glucklicherwei-
se umfasst eine groBe Anzahl anderer Schicht-
materialien das gesamte Spektrum der elek-
tronischen Eigenschaften, siehe Bild 4. Unter
ihnen ist hexagonales Bornitrid, kurz hBN,
ein Isolator mit einer Bandllicke gréBer als 5
Elektronvolt (eV), und die Familie der Uber-
gangsmetall-Dichalkogenide umfasst einige
Tausend zweidimensionale Halbleiter mit
Bandltcken von 0,5 eV bis 3 eV. Ihre Kristall-
struktur, dargestellt in Bild 5a, besteht aus
einer Schicht eines Ubergangsmetalls M,

wie Molybdan oder Wolfram, das zwischen
zwei Schichten eines Chalkogens X wie
Schwefel, Selen oder Tellur eingelagert ist.
Eine 2D-Schicht, die aus diesen drei Atom-
schichten besteht, ist etwa 0,6 bis 0,8 nm'
dick und weist — ahnlich wie Graphen — eine
hexagonale Kristallstruktur auf. Die meisten

Ubergangsmetall-Dichalkogenide haben eine
direkte Bandllicke, und die Spin-Bahn-Kopp-
lung hebt dank der schweren Ubergangsme-
tallatome die Entartung der Valenzbander auf
und fUhrt zu zwei spinpolarisierten Bandern,
siehe Bild 5b. Diese einzigartige Spin- und
Valley-Textur macht Ubergangsmetall-Dichal-
kogenide auBerst interessant flir Anwendun-
gen auf dem Gebiet der halbleiterbasierten
Nanoelektronik, der Spintronik und auch auf
dem noch eher jungen Gebiet der Valley-
tronik. Der Begriff Valleytronik wurde 2012
eingeflhrt und beschreibt eine Technologie,
die der Elektronik &hnelt, aber die Kontrolle
Uber den Valley-Freiheitsgrad bei bestimmten
Halbleitern oder Halbmetallen nutzt. Einfach
ausgedriickt: Die Elektronik verwendet Elek-
tronen (die Trager der elektrischen Ladung),
um Daten zu speichern und zu bewegen.

Die Spintronik ist &hnlich, nutzt aber den Spin
von Elektronen. Die Valleytronik zielt darauf
ab, den Valley-Freiheitsgrad der Elektronen
zu nutzen, um Daten zu speichern.

Van-der-Waals-Heterostrukturen

Eine Vielzahl von neuen Mdéglichkeiten ergibt
sich zudem, wenn mehrere 2D-Materialien
mit unterschiedlichen Eigenschaften in einem
vertikalen Stapel kombiniert werden. Zusam-
mengehalten von van-der-Waals-Kréaften (die
gleichen Kréfte, die auch in geschichteten
Materialien wie Graphit wirken) ermdglichen
solche Heterostrukturen eine weitaus gréBere
Anzahl von Kombinationen zur Herstellung
von Schichtsystemen als jede traditionelle
Methode. Da zudem die Familie der 2D-Ma-
terialien zunehmend wéachst (Schatzungen

'Ein Nanometer (nm) entspricht 10-9 m. Ein Atomabstand betragt etwa 0,1 bis 0,3 nm.
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Bild 6: Im Reinraum der AMO GmbH, UV-Licht muss hier vermieden werden.
Foto: Peter Winandy






gehen von mehr als 2000 verschiedenen
Materialien aus), steigt auch die Komplexitat
der Heterostrukturen, die sich mit atomarer
Prazision erzeugen lassen.

Beim Stapeln verschiedener zweidimensio-
naler Kristalle kann es zum Beispiel in erster
Naherung zu einer Ladungsumverteilung
zwischen den benachbarten und weiter ent-
fernten Kristallen im Stapel kommen. Nach-
barkristalle bewirken aber auch strukturelle
Veranderungen ineinander. Solche Hetero-
strukturen haben bereits zur Beobachtung
zahlreicher spannender physikalischer Pha-
nomene gefuhrt. So ermdglicht zum Beispiel
die Wechselwirkung zwischen ausgerichte-
tem Graphen und hBN die Erzeugung peri-
odischer Ubergitter sowie die Beobachtung
topologischer (nichtlokaler) Stréme. Auch
wurden vor Kurzem supraleitende Eigen-
schaften in zweilagigem Graphen gezeigt,
wenn die beiden Schichten um 1,1° zueinan-

der verdreht sind. Zudem konnen optische
aktive Heterostrukturen durch den Einsatz
von halbleitenden Monoschichten erzeugt
werden.

Der erweiterte Funktionalitdtsumfang solcher
Heterostrukturen erdffnet eine Vielzahl von
Anwendungsmdglichkeiten. Beispielsweise
werden Graphentransistoren mit hdchsten
Schaltgeschwindigkeiten durch Verkapselung
von Graphen mit hBN erreicht. Auch photo-
voltaik- und lichtemittierende Bauelemente
wurden durch die Kombination von optisch
aktiven zweidimensionalen Halbleiterschich-
ten und Graphen als transparente Elektroden
demonstriert.

Anwendungen

Innerhalb der letzten zehn Jahre beschaftigen
sich zunehmend auch anwendungsorientier-
te Forschergruppen und Unternehmen mit
Graphen und 2D-Materialien, da sie aufgrund

ihrer herausragenden optischen, elektrischen
und mechanischen Eigenschaften fur viele
mikro- und nanoelektronische Anwendun-
gen Vorteile versprechen. Insbesondere

im Bereich der Sensorik sind viele Anwen-
dungsszenarien denkbar: Zweidimensionale
Materialien sind ideal fir hochsensitive Gas-,
Chemie- und Biosensoren, empfindlichs-

te Magnetfeld- und Drucksensoren oder
Mikrofone. In der Optoelektronik werden
breitbandige, extrem schnelle Fotodetektoren
und Modulatoren aus Graphen flir héchste
Datentbertragungsraten oder Kameras mit
hoher Sensitivitat bis in den Infrarotbereich
untersucht. Ein weiteres Merkmal von 2D-
Materialien ist inre mechanische Flexibilitat.
So lassen sich die Anwendungsszenarien er-
weitern auf flexible leistungsfahige Elektronik,
Optoelektronik und Sensorik fur nahezu jedes
denkbare Tragersubstrat: von Kunststoffen
Uber Textilien bis zur menschlichen Haut.

Bild 7: Das ,Aachen Graphene & 2D Materials Center” blindelt die komplementéren Kompetenzen in den Bereichen der Physik, Materialwissen-
schaft und Elektrotechnik, um die Liicke von der Grundlagenforschung zu verschiedenen Anwendungen zu schlieBen und so die digitale Hardware

der Zukunft zu ermdglichen.
Quelle: AMO GmbH
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Bild 8: 2D-Bauelemente werden im Reinraum der AMO GmbH elektrisch charakterisiert.

Foto: Peter Winandy

Daraus ergibt sich auch die Relevanz des
Forschungsthemas fUr die Gesellschaft. Zwei-
dimensionale Materialien ermoglichen eine
breite umfassende Anwendung von Elektro-
nik, Optoelektronik und Sensorik flir aktuelle
Themen wie breitbandige Kommunikation mit
hdchsten Datenraten (5G), das Internet der
Dinge (IoT), intelligente Sensornetzwerke fur
Stadte und Regionen (Smart Cities), autono-
mes Fahren oder die personalisierte Gesund-
heitsversorgung. In Bild 7 ist eine Ubersicht
der anwendungsrelevanten Tatigkeiten im
Rahmen des ,Aachen Graphene & 2D Materi-
als Center” dargestellt.

Zusammenfassend kann man festhalten,
dass die Forschungsfelder Graphen und
2D-Materialien extrem vielseitig und um-
fangreich sind und einen breiten Bereich von
Technologiereifegraden abdecken. Folglich
bestehen immer noch viele Herausforderun-
gen in Forschung und Entwicklung. Dies wird
auch noch fUr einige Jahre so bleiben, denn
im Oktober 2013 hat die Européische Union

das Uber eine Laufzeit von insgesamt zehn
Jahren mit bis zu einer Milliarde Euro dotierte
,Graphene Flagship“ zur weiteren Erfor-
schung der Grundlagen und Anwendungen
von Graphen auf den Weg geschickt. Parallel
liefen und laufen Férderprogramme von der
Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG),
dem European Research Council (ERC),
Horizon 2020 der Europaischen Union, dem
Bundesministerium fur Bildung und Forschung
und dem Bundesministerium fur Wirtschaft
und Energie. Das ,Aachen Graphene & 2D
Materials Center* ist an vielen dieser Pro-
gramme beteiligt, deckt die Wertschdpfungs-
kette von der Grundlagenforschung bis zum
Technologietransfer ab, erméglicht die Grin-
dung von Start-up-Unternehmen und leistet
als breit aufgestellter, interdisziplinérer Ver-
bund einen wesentlichen Beitrag zur Nutzung
des groBen Potenzials dieser neuen Material-
klasse.

@ www.graphene.ac
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Generativ
It Hochdruck

Aus der Kombination zweier Werkstofftechnologien entstehen neue Moglichkeiten

Newspapers are full of reports about how

3D printing is going to revolutionize industrial
production. A 3D-printed car may become
reality in the future. However, it is not that
simple. The whole group of Additive Manufac-
turing (AM) processes, including 3D printing, is
just beginning to become industrially relevant.
Additively manufactured components already
look very impressive, but what they still suffer
from is reliability and durability problems. The
Institute for Materials Applications in Mecha-
nical Engineering at RWTH Aachen University
is therefore examining ways of making metal
AM components more robust. Using Laser
Powder Bed Fusion (LPBF), the influence of
the new production method on the processed
materials is investigated. LPBF consists of

a laser beam melting metal powder layer by
layer and thus building up entire components

with very complex geometries. When LPBF is
cleverly combined with certain post-treatment
methods, the material properties can be con-
siderably improved. For example, LPBF-ma-
nufactured components can be hot isostat-
ically pressed (HIP) and heat-treated (HT)

to improve their fatigue strength. LPBF and
HIP can also be combined in a new way to
produce wear resistant or corrosion resistant
composite components that require virtually
no finishing work. The cooperation between
established production methods such as

HIP or HT and new additive manufacturing
production processes promise very exciting
opportunities to establish new materials or to
further develop known materials to achieve
top performance.

Bild 1: Metallografisch gedtzter Querschliff eines mit additivem Laserschmelzen (LPBF) verarbeiteten austenitischen Stahls: a) vor dem heiBisostatischen Pressen mit der
typischen LPBF-Struktur und langen Kornern und b) nach dem heiBisostatischen Pressen mit einem gleichméBigen Geftlige.
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Bild 2: Blick in den Bauraum: Mit einem Laserstrahl werden komplexe Bauteile aus Metallpulver additiv aufgebaut.

Foto: Peter Winandy

Die generative Fertigung, auch additive Ferti-
gung genannt, ist heute unter dem Oberbe-
griff 3D-Druck allseits prasent. In Tageszei-
tungen gibt es Uberschriften wie ,3D-Auto:
Das Auto aus dem Drucker®, ,3D-Metall-
druck: Eine Revolution in der Fabrik* oder
,3D-Druck: Endlich reif flr die Serienproduk-
tion?“. Der 3D-Druck, so scheint es, eroffnet
als Treiber fUr eine vierte industrielle Revolu-
tion ungeahnte und grenzenlose Mdglichkei-
ten: MaBgeschneiderte Maschinenelemente
per Mausklick im Internet bestellen, die An-
forderungen Uber eine Eingabemaske definie-
ren, drucken in einer 3D-Fertigungshalle, wo
den Anforderungen entsprechend ein Werk-
stoff und ein dazugehoriger Parametersatz
generiert werden. Nach Druck und automa-
tisierter Nachbehandlung ist das Bauteil am
néchsten Tag im Briefkasten des Bestellers;
ohne dass die Hand eines Mechanikers die-

'GroBere Hohlrdume

ses Bauteil jemals berthrt hat. Konnte das
die Zukunft sein?

Unbestritten ist, dass der metallische 3D-Druck
mittlerweile reif flr die Serienproduktion ist.
Es ist aber eher unwahrscheinlich, dass in
naher Zukunft gedruckte Autos auf unseren
StraBen fahren. Denn eine Schwachstelle
metallischer, additiv gefertigter Bauteile ist
bislang ihre Zuverlassigkeit. Darum werden
insbesondere mechanisch hochbelastete
Bauteile noch nicht in Serie gedruckt. Der
Grund dafUr liegt in einer noch unvollstan-
digen Beherrschbarkeit des Prozesses und
einer nicht grundlegend ausgereiften Quali-
tatskontrolle der gedruckten Teile. Geringste
Abweichungen im Pulver oder im Prozess
koénnen zu Fehlstellen im Werkstoffgeflge
fUhren, die das Bauteil im Betrieb vorzeitig
versagen lassen. Sehr feine Poren, die in
additiv gefertigten Bauteilen vorhanden sind,

mindern fUr viele Anwendungen die Festigkeit
der Bauteile. Diese Probleme sind nicht neu,
auch beim GieBen metallischer Schmelzen
kommt es oftmals zur Bildung von Poren

und Lunkern' im Bauteil. Um gegossene
Werkstlcke dennoch als Strukturbauteile

zu verwenden, besteht die Moglichkeit des
heiBisostatischen Nachverdichtens. Dies
geschieht unter hohem Druck bei gleichzeitig
hoher Temperatur, beispielsweise flr den
Einsatz im Automobil oder in der Luftfahrt.
Sicherheitsrelevante Gussbauteile werden oft
heiBisostatisch nachverdichtet.

Am Institut fur Werkstoffanwendungen im
Maschinenbau (IWM) wird untersucht, wie
heiBisostatisches Nachverdichten in Kom-
bination mit additiver Fertigung zu besseren
Werkstoffeigenschaften fuhrt. Gleichzeitig
erdffnet die Kombination auch neue Moglich-
keiten zur Herstellung von Funktionsbauteilen.
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Bild 3: Additiv gefertigter Werkstoff vor (links) und nach dem heiBisostatischen Pressen (rechts)

Bild 4: Vorhersage der Geometrie einer heiBisostatisch
gepressten Kapsel mittels numerischer Computersi-
mulation
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Laserbasiertes Pulverbettschmelzen
Eine der meistverbreiteten Technologien der
additiven Fertigung ist das pulverbettbasierte
Laserschmelzen (engl. Laser Powder Bed
Fusion), kurz LPBF. Beim LPBF-Prozess
werden Partikel aus einem Pulverbett lokal
mittels Laserstrahl verschmolzen. Das Bautell
wird Lage fUr Lage aufgebaut, bis es vollstan-
dig gefertigt ist. Der Materialverbund entsteht
dabei durch Aufschmelzen des Pulvers.
Einblick in den Bauraum einer LPBF-Anlage
wéahrend des Bauprozesses gibt Bild 2. Die
Intensitat des Lasers und der damit einherge-
hende Wéarmefluss reichen aus, um darunter-
liegende, vorher erstarrte Materialschichten
wieder anzuschmelzen und zu verbinden. Im
LPBF-Verfahren gibt es eine Reihe variabler
Parameter, wie Laserleistung, Pulverschicht-
dicke und Scangeschwindigkeit. Durch
Abstimmen aller Parameter lassen sich hohe
Dichten in Bauteilen erreichen. Bislang ist es
aber nicht méglich, durch LPBF vollstandig
dichte Bauteile zu fertigen. Die Restporositét,
ein qualitatsrelevanter Parameter, kann unter-
schiedliche Ursachen haben: Geléste Gase,
Bindefehler zwischen den Pulverteilchen
oder ungunstige Pulverpackungen treten auf,
thermische Spannungen kénnen zu Rissen
fUhren. Aber nicht nur die Porositét eines
Bauteils bestimmt die mechanischen Eigen-
schaften, sondern auch das Werkstoffgeflge,
charakterisiert durch Versetzungsdichte,
KorngréBe, Kornform und nichtmetallische
EinschlUsse. Ein klassisches LPBF-Geflige

sieht aus wie eine Aneinanderreihung beliebig
vieler SchweiBnahte, und im Grunde ist es ja
auch genau das. Hieraus resultieren rich-
tungsabhangige Eigenschaften, die fur die
meisten Anwendungen nicht erwtinscht sind.
Bild 1 zeigt das typische LPBF-Geflige eines
Stahls vor und nach einer Nachbehandlung
durch heiBisostatisches Pressen (HIP). Es

ist erkennbar, dass das Geflige durch diese
Nachbehandlung homogenisiert werden
kann.

HeiBisostatisches Pressen

Beim heiBisostatischen Pressen werden
Werkstoffe gleichzeitig Driicken bis 2000 bar
sowie Temperaturen bis nahe der jeweiligen
Schmelztemperatur ausgesetzt. Durch den
hohen Druck bei gleichzeitig hoher Tempera-
tur kommt es zu plastischer Verformung und
sogenanntem Diffusionskriechen? im Bauteil.
Aufgrund von Druck, Temperatur und Diffu-
sion werden nahezu alle Poren geschlossen.
Das so erzielte Werkstoffgeflge ist porenfrei
und isotrop®.

Nachverdichten mit HIP

Um Bauteile und Halbzeuge heiBisostatisch
nachverdichten zu kdnnen, muss die Porosi-
tat des Bauteils geschlossen sein. Das be-
deutet, dass die Poren im Bauteil weder mit-
einander noch mit der Oberflache verbunden
sind. Ansonsten wUrde der aufgebrachte
Gasdruck auch in den Poren herrschen, und
die Poren kdnnten nicht geschlossen werden.

*Diffusion: Bewegung der Molekiile und Teilchen basierend auf Konzentrationsunterschieden

sUberall gleichméaBige Verteilung und richtungsunabhangig




Nur innere Poren lassen sich verdichten. Bild 3
zeigt einen additiv gefertigten Werkstoff vor
und nach dem HIP-Prozess. Nach dem HIP-
Prozess sind unter dem Mikroskop keine
Poren mehr erkennbar.

Pulver-HIP

Beim klassischen Pulver-HIP-Prozess ist Me-
tallpulver der Ausgangswerkstoff. Um dieses
Pulver in einer HIP-Anlage verdichten zu kdn-
nen, wird es in Kapseln geflllt. Diese beste-
hen meist aus einfachem Stahl, werden aus
Blechen und Rohren geschweif3t und mit
einem Fullrohr versehen. Da sich in der Kap-
sel zwischen den einzelnen Pulverpartikeln
nach dem Befullen Luft befindet, werden die
Kapseln anschlieBend evakuiert*. Einge-
schlossene Luft kann im HIP-Prozess nicht
entweichen und wirde somit der Verdichtung
entgegenstehen. Nach der Evakuierung wird
die Kapsel gasdicht verschlossen, in die
HIP-Anlage eingebracht und Temperatur und
Druck ausgesetzt. AnschlieBend kann die
Kapsel entfernt und auf ihre Endgeometrie
bearbeitet werden.

Vorteilhaft wéare, wenn die Bauteile nach dem
HIP-Prozess gar nicht mehr mechanisch
bearbeitet werden mussten. FUr die Herstel-
lung solcher endkonturnaher Near-Net-Shape
(NNS)-Bauteile ist die Kapselfertigung
allerdings ausgesprochen aufwendig und

fUr komplexe Geometrien oftmals gar nicht
moglich. Hinzu kommt noch der Schrumpf
und eine maégliche Verformung durch den
HIP-Prozess. Dadurch kann sogar bei auf-
wendiger Kapselfertigung die nach dem
Prozess gewonnene Geometrie weit von der
Zielgeometrie abweichen. Mithilfe numeri-
scher Simulationsmodelle ist es aber mdglich,
die Endgeometrie nach HIP vorauszusagen,
siehe Bild 4, und zugleich durch eine iterative
Optimierung die Kapselgeometrie vor HIP so
auszulegen, dass nach der Schwindung die
gewlinschte Bauteilgeometrie vorliegt.

Kombination beider Verfahren

Bei Betrachtung der jeweiligen Vor- und
Nachteile der Verfahren wird deutlich, dass
die Vorteile des einen Verfahrens Nachteile
des anderen Verfahrens aufwiegen kdnnen.
Aus dem anisotropen® Geflige mit Poren,
Rissen und Anbindungsfehlern nach dem
LPBF-Prozess lasst sich mit HIP ein isotro-

“Luft wird abgepumpt, bis ein Vakuum entsteht.

Bild 5: Wohler-Diagramm mit den experimentell ermittelten Dauerfestigkeiten flir einen Warmarbeitsstahl mit unter-

schiedlichen Nachbehandlungen

Bild 6: Kapsel fiir ein komplexes Bauteil a) nach der additiven Laserschmelzfertigung, b) mit Pulver beftillt und mit
angeschweiBtem Fllrohr, ¢) nach dem heiBisostatischen Pressen

pes und dichtes Geflge erzielen. Anderer-
seits kann die aufwendige und geometrisch
eingeschrankte Kapselfertigung fur den
Pulver-HIP-Prozess durch LPBF flexibler und
komplexer werden.

°Richtungsabhéngig beziehungsweise ungleichmaBig verteilte Materialstruktur
%Das Versagensverhalten von Werkstoffen bei zyklischer Beanspruchung

Bessere mechanische Eigenschaften
Durch heiBisostatisches Nachverdichten

von additiv gefertigten Komponenten wird
die Schwingfestigkeit® verbessert, allerdings
haufig auf Kosten der statischen Eigenschaf-
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ten. Aufgrund von Kornvergréberung’ bei der
Warmebehandlung wahrend des HIP nehmen
Harte und Zugfestigkeit ab. Forschungsziel ist
es daher, den HIP-Prozess auf den Geflige-
zustand nach dem LPBF-Prozess anzupas-
sen. Dieses unterscheidet sich stark von
dem Geflige eines klassischen Gussbauteils.
Daher bedarf es neuer HIP-Strategien.

Eine weitere Frage ist, fur welche Werkstoffe
eine HIP-Behandlung sinnvoll ist. Manche
Werkstoffe sind schadenstoleranter als ande-
re. Entsteht ein Riss bei zyklischer Belastung
an einem Anbindungsfehler, dann héngt es
vom jeweiligen Werkstoff ab, wie schnell sich
dieser Riss im Geflige ausbreitet. Bei zahen
und duktilen Stahlen nutzt eine HIP-Nachbe-
handlung oftmals viel weniger als bei hoch-
festen und sehr harten Werkzeugstéhlen.
Exemplarisch ist in Bild 5 die Dauerfestigkeit
eines LPBF-gefertigten Warmarbeitsstahls
(1.2344; X40CrMoV5-1; AISI H-13) gezeigt.
Die betrachteten Zustande sind dabei ,As
Built?*, ,As Built + Warmebehandlung” und
»As Built + HIP + Warmebehandlung®. Dass
die Dauerfestigkeit des Werkstoffs im war-
mebehandelten, verguteten Zustand geringer
als im LPBF-Zustand ist, liegt an der durch
die Warmebehandlung gesteigerten Harte
und dem damit einhergehenden geringeren
Risswiderstand.

Herstellung von Kapseln und
Funktionskomponenten

Ein Ansatz, beide Verfahren zu vereinen, liegt
in der additiven Kapselherstellung. Diese
ersetzt nicht nur das aufwendige Schwei3en
von Kapseln, sondern ermdglicht auch die
Herstellung von NNS-Bauteilen. Mittels der
Finite-Elemente-Methode (FEM) wird mit
einem am IWM entwickelten Simulations-
modell die Kapselgeometrie, bei welcher
nach HIP die gewUnschte Endgeometrie
vorliegt, numerisch berechnet. Bild 6 zeigt
hierzu ein Beispiel. Auf diese Weise muss die
HIP-Kapsel nach dem Verdichtungsprozess
nicht mehr bearbeitet oder entfernt werden.
Eine Kapsel, die aus einem Funktionsmaterial
hergestellt wird, kann folglich als Funktions-
beschichtung auf dem Bauteil bleiben. Die
Beschichtung wird also im Vorfeld mittels
3D-Druck hergestellt, und im Anschluss

wird das Pulver eingeflllt und in der HIP-An-
lage verdichtet. Durch Diffusionsvorgange
wahrend des HIP-Prozesses verbinden sich
Bauteil und Beschichtung stoffschllssig®. Am
IWM wurden bereits Bauteile mit korrosions-
sowie verschleiBfesten Funktionsschichten
realisiert.
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Ausblick

Die additive Fertigung birgt ein groBes Poten-
zial, dessen ErschlieBung gerade erst begon-
nen hat. Dabei kann sie einerseits von den
bereits bestehenden pulvermetallurgischen
Herstellungsverfahren wie dem HIP-Prozess
profitieren, beispielsweise durch Optimierung
der mechanischen Eigenschaften. Anderer-
seits kann auch das HIP-Verfahren durch

"Wachsen der Kristallite im metallischen Geflige

eine flexible und schnelle Kapselherstellung
fur den Pulver-HIP-Prozess, siehe Bild 7, und
durch die Méglichkeit zur Herstellung von
NNS-Funktionsbauteilen einen Nutzen aus
der additiven Fertigung ziehen. Auf diese
Weise er6ffnen sich neue Wege, das Poten-
zial maBgeschneiderter Maschinenelemente
und Bauteile weiter auszuschopfen.

8 Wie hergestellt* bezeichnet das Bauteil nach der LBPF-Herstellung, aber vor der Nachbehandlung.
°Die Verbindung hélt durch atomare oder molekulare Kréfte zusammen.



Bild 7. Am Computer werden Bauteile und Proben entworfen und fiir die additive Fertigung aufbereitet. Filigrane oder komplexe Strukturen werden aus der Software als Bauteil-

daten digital an die Anlage gesendet und dort gefertigt.
Foto: Peter Winandy
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Stefan Maier, Oana Cojocaru-Mirédin, Matthias Wuttig

chemischen

How are atoms held together? This question
stood at the very beginning of the natural
sciences and has played (and still plays) a
central role in solid state physics, chemistry
and materials science. Exactly eight decades
after Linus Pauling published his famous
book: “The Nature of the Chemical Bond” in
1939 we look at this fundamental question
again in a different light. In the meantime, the
quantum mechanical methods and experi-
mental techniques available to study chem-
ical bonding have improved tremendously,
which allows us to study chemical bonding
using new experimental methods.

We have discovered a class of materials
(which we call incipient metals) with a unique
set of physical properties (including large
refractive indices and very anharmonic
behavior), which can be explained by a new
bonding mechanism — metavalent bonding
(MVB). Our theoretical results show that
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a special degree of electron localization is
characteristic for MVB. It places MVB in

between metallic, covalent and ionic bonding.

At the same time, we find experimentally that
the bonds break differently in MVB materi-
als compared to non-MVB materials. Bond
breaking can be studied using atom probe
tomography, a rather new technique, which
allows to remove single atoms from a material.
The combination of a unique degree of
electron localization, an unconventional bond
breaking mechanism and a characteristic set
of physical properties justifies the definition
of a new type of chemical bond. This com-
bination of theoretical and experimental find-
ings also opens the path towards systematic
materials design.

—INer neuartigen

SiNAdung auf der Spur

Metavalente Materialien und ihre einzigartigen Eigenschaften

Wie sind Atome miteinander verbunden? Die-
ser Frage gingen Wissenschaftler wie Linus
Pauling schon 1939 nach, als die Natur-
wissenschaften noch in inren Kinderschuhen
steckten. Aktuell wird diese Frage in einem
neuen Licht betrachtet. Obwohl man bereits
zu Zeiten von Linus Pauling — auch dank der
Entwicklung der Quantenmechanik und der
Roéntgenbeugung — erkannte, dass es Elek-
tronen sind, die mittels chemischer Bindungen
die Atome zusammenhalten, blieb die Inter-
pretation der chemischen Bindung lange und
zum Teil bis heute umstritten. Dies zeigt sich
beispielsweise an einem Zitat von Charles
Cousin — einem der Pioniere auf dem Gebiet
des Bindungsverstandnisses — aus dem Jahr
1952: ,Eine chemische Bindung ist nichts
Reales [...] sie ist ein Produkt unserer eigenen
Vorstellungskraft“l, Die kontroverse Natur
der chemischen Bindung lasst sich dadurch
erklaren, dass es lange Zeit kaum experimen-



Bild 1: Die quantenmechanische Karte zeigt, dass sich der Grad der Elektronenlokalisierung in metavalente Materialien (grtin) deutlich von dem in kovalenten (rot), ionischen
(schwarz) und metallischen Verbindungen (blau) unterscheidet?. Man erkennt die Einordnung der metavalenten Bindung zwischen den konventionellen Bindungstypen.

telle Methoden gab, um chemische Bindun-
gen akkurat zu studieren oder direkt zu ,se-
hen*. Eines der fundamentalen Konzepte der
Naturwissenschaften beruht demnach teil-
weise auf ,chemischer Intuition” und Interpre-
tation, ist aber in der Lage, die Anordnung der
Atome und viele physikalische Eigenschaften
zu erkléaren, wie etwa die Loslichkeit von Sal-
zen in Wasser. Im Zusammenhang zwischen
chemischer Bindung und den physikalischen
Eigenschaften liegt das Forschungsinteresse
am Lehrstuhl fur Experimentalphysik 1A. Ziel
ist es, einen systematischen Zusammenhang
zwischen der chemischen Bindung und den
physikalischen Eigenschaften herzustellen,
welcher dann das gezielte Design von Mate-
rialeigenschaften ermdglicht. Der Fokus liegt
dabei vor allem auf den optischen und elek-
tronischen Eigenschaften von Festkdrpern,
speziell von Chalkogeniden. Phasenwechsel-
materialien (englisch phase change materials,

kurz PCMs) zeichnen sich durch schnelle,
reversible Ubergénge zwischen einer kristal-
linen und einer amorphen Phase aus. Dieser
Wechsel geht einher mit einem starken Kon-
trast im elektrischen Widerstand und in den
optischen Eigenschaften. Anwendung finden
solche einzigartigen Eigenschaften vor allem
in Datenspeichermedien.

PCMs werden aktuell auch als potenzielle
Kandidaten fir neuromorphe Computer-
systeme — neurologisch inspirierte Systeme,
deren Schaltkreise kiinstliche Synapsen be-
inhalten — gehandelt. Eine Motivation fur die
Entwicklung solcher Systeme ist der niedrige
Energieverbrauch von etwa 20 Watt des
Gehirmns im Vergleich zu Computersystemen.
Eine Reduzierung des Energieverbrauchs
bei einem zu erwartenden starken Anstieg
der genutzten Computer und Smartphones
verspricht unter anderem einen positiven
Einfluss auf die Umwelt.

Im Zuge der Arbeit an PCMs wurde eine
Klasse von Materialien entdeckt, welche ein
einzigartiges Portfolio von Eigenschaften
aufweist, die sich durch keinen bereits eta-
pblierten Bindungsmechanismus erklaren las-
sen. Bislang bekannte chemische Bindungen
sind die kovalente, ionische und die metalli-
sche Bindung sowie die schwéachere Wasser-
stoffbriickenbindung und die Van-der-Waals-
Wechselwirkung. Die ungewodhnlichen Eigen-
schaften von kristallinen Phasenwechselma-
terialien und verwandter Chalkogenide liefern
offensichtlich ein erstes Indiz fUr die Existenz
einer weiteren Bindung — kurz MVB flr meta-
valent bonding genannt — da diese zwischen
der metallischen und der kovalenten Bindung
zu liegen scheint.

Es stellt sich daher die Frage, ob man neben
den Eigenschaften der Materialien ein weite-
res Merkmal fUr die Besonderheit der meta-
valenten Bindung identifizieren kann. Die
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verschiedenen Bindungsmechanismen unter-
scheiden sich im Wesentlichen in der Starke
der Wechselwirkung und im Grad der Elek-
tronenlokalisierung, das heif3t Gber wie viele
Atome die Elektronen verteilt sind. Der Grad
der Elektronenlokalisierung ist in kovalenten
Materialien hoch und in Metallen niedrig.
Dank moderner quantenmechanischer Me-
thoden ist es gelungen zu zeigen, dass in me-
tavalenten Materialien der Grad der Elektro-
nenlokalisierung genau zwischen ionischen,
metallischen und kovalenten Verbindungen
liegt. Dies kann durch eine zweidimensionale

Karte gezeigt werden, welche die Anzahl der
geteilten und transferierten Elektronen zwi-
schen zwei benachbarten Atomen enthalt,
siehe Bild 12,

Die bisherigen Ergebnisse sind rein quan-
tenmechanischer, also theoretischer Natur.
Damit stellt sich die Frage, ob die These

der Existenz einer weiteren fundamentalen
Bindung experimentell Gberpruft werden
kann. Wie bereits erwahnt, war es lange Zeit
nicht mdglich oder sehr schwierig, chemische
Bindungen experimentell zu charakterisie-
ren. Acht Jahrzehnte nach Linus Paulings

Veroffentlichung ,The Nature of the Chemical
Bond“E! haben sich die experimentellen Me-
thoden enorm weiterentwickelt, so dass
heute neue Mdglichkeiten bestehen, chemi-
sche Bindungen zu studieren. Eine davon ist
die Atomsonde, deren Funktionsprinzip in
Bild 2 dargestellt ist.

Man fertigt diinne Spitzen mit einem Radius
von 20-50 nm an, die an eine lokale Elektro-
de herangeflhrt werden. Zwischen Elektrode
und Spitze wird dann ein elektrisches Feld
angelegt, welches bei ausreichender Stérke
dazu fUhrt, dass einzelne Atome aus dem

Bild 2: Das Funktionsprinzip der Atomsonde!®: Atome treten aus einer nadelférmigen Probe aus, werden ionisiert und durch ein elektrisches Feld in Richtung Detektor beschleu-
nigt. In Kombination mit einem Massenspektrometer lassen sich die Position und chemische Identitét der lonen bestimmen.

Bild 3: Unterschied in der ,Wahrscheinlichkeit flir Mehrfachereignisse* zwischen metavalentem Germaniumtellurid (GeTe) und kovalentem Indiumantimonid (InSh)“: (a) Zeigt
die Verteilung der Mehrfachereignisse auf dem Detektor fiir metavalentes GeTe und kovalentes InSb; (b) zeigt die Wahrscheinlichkeit fir Einfach- und Mehrfachereignisse in
Abhéngigkeit der Anzahl der detektierten lonen fiir metavalentes GeTe und kovalent gebundenes InSh.
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Material entfernt werden kénnen. Um die
Atome kontrolliert aus dem Material auszul6-
sen, verwendet man kurze Laser- oder Span-
nungspulse. Die ausgeldsten Atome werden
anschlieBend ionisiert, im elektrischen Feld
zur lokalen Elektrode hin beschleunigt und
positionssensitiv detektiert. In Kombination
mit einem Massenspektrometer kann man
neben der Position auch die chemische Iden-
titat der detektierten lonen bestimmen. Um
Atome aus der Spitze zu entfernen, missen
offensichtlich Bindungen gebrochen werden.
Die Untersuchungen zeigen, dass dies fur
Materialien mit verschiedenen Bindungsme-
chanismen unterschiedlich geschienht. Nur
bei Materialien, die die metavalente Bindung
nutzen, kdnnen mit hoher Wahrscheinlich-
keit bei einem Laser- oder Spannungspuls

mehrere lonen gleichzeitig detektiert werden
(Wahrscheinlichkeit fir Mehrfachereignisse)®.
FUr alle anderen Bindungsmechanismen liegt
diese Wahrscheinlichkeit deutlich niedriger,
typischerweise um etwa zehn Prozent und
stets unter 40 Prozent. Diese Ergebnisse

sind in Bild 3 flr kristallines Germaniumtellu-
rid (GeTe, metavalent) und Indiumantimonid
(InSb, kovalent) dargestellt. Die Materialien,
welche einen speziellen Grad der Elektronen-
lokalisierung aufweisen, zeigen auch ein ein-
zigartiges Bindungsbrechungsverhalten. Der
Verdacht einer neuen chemischen Bindung
kann also experimentell durch die Atomsonde
bestétigt werden.

Soll man aber aufgrund eines Unterschiedes
in der Elektronenlokalisierung und im Bin-
dungsbrechungsverhalten bereits von einem

neuen Bindungsmechanismus sprechen oder
ist die metavalente Bindung nur eine Kombi-
nation aus bereits bekannten Bindungsme-
chanismen? Dies ist aktuell eine kontroverse
und interessante Frage mit Bezug auf die
chemische Bindung in Festkdrpern, die mit
weitreichenden Folgen fur die Festkorperche-
mie, -physik und die Materialwissenschaften
verbunden ist. Wir sehen in der metavalenten
Bindung eine neue chemische Bindung, da
sich metavalente Materialien in Bezug auf ihre
physikalischen Eigenschaften klar von metal-
lischen, kovalenten oder ionischen Verbin-
dungen unterscheiden. Einige Beispiele sind
in Bild 4 dargestellt, welches optische und
elastische Eigenschaften zeigt?. Interessant
ist auch die Tatsache, dass all diese Materi-
alien, die ein spezielles Bindungsbrechungs-

Bild 4: Beispiele optischer und elastischer Eigenschaften, welche chemische Bindungsinformation enthalten und worin sich metavalente Materialien (in griin) deutlich von kova-
lenten (rot), metallischen (blau) und ionischen (schwarz) Verbindungen unterscheiden!?: (a) Die in Bild 1 gezeigte quantenmechanische Karte erweitert um eine dritte Achse — die
Materialeigenschaften; (b) die Bindungspolarisierbarkeit; (c) die optische dielektrische Konstante und (d) der Griineisenparameter, ein MaB fiir die Anharmonizitat der chemi-

schen Bindung.
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Bild 6: MVB-Materialien (grtin) zeigen eine hohe ,Wahrscheinlichkeit von Mehrfachereignissen” und eine hohe dielektrische Konstante und konnen eindeutig von Nicht-MVB-

Materialien abgegrenzt werden!,

verhalten in der Atomsonde zeigen, auch
eine hohe dielektrische Konstante aufweisen,
siehe Bild 6. Quantenmechanik, Atomsonde
und optische Eigenschaften deuten folglich
ohne Ausnahme auf eine neue chemische
Bindung hin.

Warum ist dies relevant fur Phasenwechsel-
materialien? Zun&chst besteht hier nach wie
vor Forschungsbedarf, um den atomaren
Mechanismus der schnellen, reversiblen
Phasenwechsel besser zu verstehen und die
bereits existierenden Speichermedien zu
verbessern. Einige kristalline PCMs zeigen
MVB, wéhrend amorphe PCMs das nicht
tun, siehe Bild 6. Es besteht bereits seit 2008
der Verdacht einer speziellen chemischen

Bindung in der kristallinen Phase von PCMsPl.

Historisch wurde der Begriff der Resonanz-
bindung gepréagt, welcher sich an den Arbei-
ten von Lucovsky und White aus dem Jahr
1973 orientierte, da diese versucht haben,
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Unterschiede in amorphen und kristallinen
Halbleitern mit diesem Bindungskonzept zu
erklarent®, Deren Konzept ist angelehnt an
die Resonanzbindung in Molekulen, welche
benutzt wird, um eine gewisse Elektronen-
delokalisierung — das heif3t eine Verteilung
der Elektronen Uber mehrere Atome — zu be-
schreiben. Ein Beispiel ist das Benzolmolekdl,
wo sechs Elektronen tber den Ring delokali-
siert — also Uber mehrere Atome verteilt sind.
Warum bleiben wir nicht einfach bei diesem
Resonanzbindungskonzept? Beim Vergleich
der optischen und elastischen Eigenschaften
von klassisch resonant gebundenen Materi-
alien wie Benzol und Graphit mit denen von
MVB-Materialien, siehe Bild 7, finden sich
deutliche Unterschiede!”. Somit missen
resonant gebundene und MVB-Materialien
voneinander unterschieden werden.

Die Ergebnisse zeigen deutlich, dass das
Vorhandensein der metavalenten Bindung

mit einzigartigen physikalischen Eigenschaf-
ten verknupft ist, welche sich von resonant
gebundenen Materialien unterscheiden. Somit
ist eine Definition der metavalenten Bindung
als eine neue chemische Bindung angemes-
sen und notwendig. Im Umkehrschluss muss
es mdglich sein, MVB zu nutzen, um gezielt
physikalische Eigenschaften einzustellen,
wodurch Materialdesign méglich wird. Darauf
konzentrieren sich die Forschungsprojekte am
Lehrstuhl fir Experimentalphysik IA. Die kon-
troverse Debatte Uber die chemische Bindung
wird also auch im Jahr 2019 weitergehen, und
MVB verspricht viele weitere, interessante
Forschungsarbeiten mit hoher Relevanz fur die
Festkdrperchemie, -physik und die Material-
wissenschaften. Und vielleicht missen bald
auch die Lehrbtcher flr Naturwissenschaftler
um eine neue chemische Bindung — die meta-
valente Bindung — erweitert werden.



Bild 7: Optische und elastische Eigenschaften von MVB-Materialien (a-c) im Vergleich zu resonant gebundenen Materialien (d-f)”). Man erkennt, dass die optischen Phononen-
frequenzen (a und d) fiir MVB-Materialien deutlich niedriger und starker druckabhéngig sind im Vergleich zu resonant gebundenen Materialien; Griineisenparameter (b und e)
und optische, dielektrische Konstanten (c und f) sind starker druckabhéngig und wesentlich héher fiir MVB-Materialien im Vergleich zu resonant gebundenen Materialien.
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Bild 1: Das Ernst Ruska-Centrum flir Mikroskopie und Spektroskopie mit Elektronen (links) ist eine gemeinsame Einrichtung von Forschungszentrum Jilich und RWTH Aachen;
eines der hochauflosenden aberrationskorrigierten TEM'-Geréte (rechts).

Foto: Forschungszentrum Jiilich

Juri Barthel, Hongchu Du, Rafal Dunin-Borkowski, Martha Lipinska, Joachim Mayer

en Autbau der Materie
entschlusselr

Das Ernst Ruska-Centrum fur Mikroskopie und Spektroskopie mit Elektronen
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One of the greatest challenges of the 21st
century is to develop new materials in an
integrated and cooperative fashion, in which
design, synthesis, characterization, mod-
elling of structure and behavior and applica-
tions work together in a concerted manner.
The use of the most advanced electron
microscopes leads to synergies between
scientists working on a wide range of top-
ics and materials systems. Based on this
background, Forschungszentrum Julich and

RWTH Aachen University have jointly founded
the Ernst Ruska-Centre for Microscopy and
Spectroscopy with Electrons (ER-C). The
ER-C is already an internationally leading
centre in ultra-high-resolution transmission
electron microscopy, and has also been
operated as a national user centre since its
establishment in 2004. In the present article
we will highlight the background of and exist-
ing applications at the Ernst Ruska-Centre.

Transmissionselektronenmikroskop: Probe wird mit einem hochenergetischen Elektronenstrahl durchstrahlt und wie
im Lichtmikroskop, aber mit 10.000fach besserer Auflosung, untersucht.



Bild 2: PICO ist das zweite Transmissionselektronenmikroskop weltweit mit einem Korrektor fiir die sphérische

Aberration.
Foto: Forschungszentrum Jiilich

Die Loésungen der globalen Herausforderun-
gen, aber auch der industrielle Fortschritt in
Deutschland hangen eng mit der VerfUgbar-
keit geeigneter Werkstoffe und Werkstoff-
technologien zusammen. Materialien sind in
vielen Féallen der Technologietreiber und die
stetig steigende Breite an Anforderungen

in der Anwendung stellt eine zunehmende
Herausforderung an die Entwicklung neuer
Materialien dar. Aus nationaler Sicht kann die
Technologieflihrerschaft in vielen Bereichen
aber nur noch gesichert werden, wenn Ma-
terialentwicklungen schneller abgeschlossen
werden und die Nachhaltigkeit durch eine
integrale Betrachtung des Lebenszyklus ge-

waébhrleistet ist. Dies kann nur gelingen, wenn
die Werkstoffentwicklung von Anfang an von
Modellierungs- und Charakterisierungsakti-
vitaten begleitet wird, die den gesamten
Lebenszyklus umfassen.

Eine der gréBten Herausforderungen des

21. Jahrhunderts ist, Materialforschung und
-entwicklung in einer integrativen und koope-
rativen Weise voranzutreiben, in welcher
modellgestitztes Materialdesign, Synthese,
Charakterisierung, Modellierung von Struktur
und Verhalten wie auch Anwendungen in
abgestimmter Weise zusammenarbeiten. Die
Nutzbarmachung elektronenmikroskopischer
Charakterisierungsverfahren héchster Ent-

wicklungsstufe wird daher bei einer grof3en
Breite von Themen und Materialsystemen zu
vielschichtigen Synergieeffekten flhren.

Vor diesem Hintergrund griindeten die RWTH
Aachen und das Forschungszentrum Julich
im Jahre 2004 das Ernst Ruska-Centrum fur
Mikroskopie und Spektroskopie mit Elektro-
nen, kurz ER-C. Diese Nutzereinrichtung auf
international hochstem Niveau wurde nach
dem Nobelpreistrager Ernst Ruska benannt.
Unter der Leitung der Professoren Rafal
Dunin-Borkowski und Joachim Mayer entwi-
ckelt das ER-C wissenschaftlich-technische
Infrastruktur und Methoden fur die Material-
forschung. Es ermdglicht Wissenschaftlerin-
nen und Wissenschaftlern aus Universitaten,
Forschungseinrichtungen und Industrie den
Zugang zu den leistungsfahigsten Elektro-
nenmikroskopen. Die Hélfte der verflgbaren
Messzeit wird nach wissenschaftlichen Krite-
rien an externe Nutzer vergeben, geman einer
Vereinbarung mit der Deutschen Forschungs-
gemeinschaft (DFG). Diese benennt auch das
Gremium, das die Antréage begutachtet.
Nanomaterialien nutzen neue physikalische
Effekte aus, die sich nicht aus den Volumen-
eigenschaften in der makroskopischen Welt
ableiten lassen. Die zunehmende Bedeutung
von Oberflachen, von inneren Grenzflachen
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Bild 3: (a) Verformungsbedingte Zwillingsgrenzen in einer Fe-14Cr-16Mn-0.3C-0.3N-Legierung. Durch die Zwillingsgrenzen entstehen Hindernisse fir die weitere plastische
Verformung, welche das Verfestigungsverhalten der Legierung pragen. (b) Hochauflosendes STEM-Bild der atomaren Struktur der Defekte. Erkennbar sind Zwillinge (Twins, T)

und Stapelfehler (Stacking Faults, S).

und auch von physikalischen Quanteneffek-
ten erschlieBen neue Eigenschaftsdimensio-
nen mit entsprechend hoher Anwendungs-
relevanz. Das wissenschaftliche, technologi-
sche und auch dkonomische Potenzial dieser
Entwicklungen wurde frihzeitig erkannt und
in unterschiedlichen Bereichen mit hoher
Prioritét gefordert. Allen Bereichen ist ge-
meinsam, dass weitere Verbesserungen ein
tiefgreifendes Verstandnis auf der Ebene

der atomaren und molekularen Bausteine
erfordern, welches haufig nur ansatzweise
existiert. Gerade die Charakterisierung kann
hier Impulse liefern und Auskunft Uber univer-
selle strukturelle Eigenschaften und Wirkme-
chanismen geben.

Die Charakterisierung solcher Materialien
kann nicht im Ensemble vorgenommen wer-
den, sondern erfordert strukturelle Informa-
tion Uber einzelne nanoskalige Bereiche. Um
ein besseres Verstandnis zu erhalten, kann
diese Information dann auch als Ausgangs-
punkt fUr theoretische Simulationen benutzt
werden, wobei sowohl ortsaufgeldste struk-
turelle Daten als auch Informationen Uber die
elektronische Struktur bendtigt werden.

Mit der Installation von PICO in 2011 und
seiner weiteren Verbesserung in den letzten
Jahren sind alle Weichen dafur gestellt, dass
das ER-C weiter seine internationale Spitzen-
stellung einnehmen kann. PICO ist eines von
derzeit weltweit drei Transmissionselektro-
nenmikroskopen, die neben der spharischen
Aberration noch einen weiteren unvermeid-
lichen Linsenfehler — die chromatische Aber-
ration — korrigieren kdnnen und so ein Auf-
I6sungsvermdgen von rund 50 Pikometern
erreichen. Damit lassen sich Atomabstande
und Atomverschiebungen messen.

Im Nutzerbetrieb bietet das ER-C neben
elektronenoptischen Spitzengeraten auch
Einrichtungen zur Probenpréaparation und
zur Voruntersuchung elektronen-mikroskopi-
scher Praparate. AuBerdem unterstltzen die
Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler
des ER-Cs die Nutzerinnen und Nutzer aus
Wissenschaft und Industrie mit ihrem metho-
dischen Know-how etwa bei der Analyse von
Messdaten.

Das Anwendungsspektrum am ER-C reicht
von der Untersuchung neuer hochfester
Stahle Uber eine breite Palette von Struktur-

%Engl. Scanning Transmission Electron Mircoscopy, dt. Rastertransmissionselektronenmikroskopie
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werkstoffen und funktionalen Materialien bis
hin zu Anwendungen im Bereich der weichen
Materie und der Lebenswissenschaften.

So beteiligen sich die Mitarbeiterinnen und
Mitarbeiter am Gemeinschaftslabor flr Elek-
tronenmikroskopie (GFE) der RWTH an der
Entwicklung von neuen hochfesten Stahlen
und nutzen daftr auch die hochauflésenden
Instrumente am ER-C. Die Stéhle erhalten
ihre besonderen Eigenschaften durch einen
hohen Mangan-Gehalt und zeichnen sich
durch eine auBergewdhnliche Kombination
von Festigkeit und Verformbarkeit aus. Die
elektronenmikroskopischen Untersuchungen
sollen zum Verstandnis des Zusammenhangs
zwischen chemischer Zusammensetzung,
Geflge, thermodynamischen Eigenschaften
und der Defektbildung und Verfestigung
wahrend der Verformung beitragen [, Die im
Rahmen des Sonderforschungsbereichs SFB
761 ,Stahl ab-initio” durchgeflhrten Untersu-
chungen beruhen auf einer Kombination von
hochauflésenden TEM- und STEM?-Unter-
suchungen und verknUpfen diese mit den
mechanischen Eigenschaften und mit theo-
retischen Vorhersagen zum Legierungsver-




Bild 4: Schematische Darstellung der Anordnung der Versetzungskerne in einer Kleinwinkelkorngrenze (links) und STEM-Abbildung einer entsprechenden Modellprobe (rechts).
Die Abbildung zeigt zusatzliche Intensitdtsmaxima an der Unterseite des Versetzungskerns (@), welche auf die Bildung von Strukturelementen der kubisch-flachenzentrierten
TiO-Phase an der Unterseite des Versetzungskerns hindeuten (b).

Bild 5: Analytische Untersuchung der Versetzungskerne im STEM. Mit energiedispersiver Rontgenanalyse (EDX) erhaltene Elementverteilungsbilder fir Sr und Ti sowie kombi-
nierte Bilder fiir beide Elemente und eine Uberlagerung des HAADF (engl. high angle annular dark field, dt. Hochwinkel-Dunkelfeld)-Bilds mit den Elementverteilungsbildern. Ein
Titan-Uberschuss und eine Anderung der Koordination an der Unterseite des Versetzungskerns sind deutlich erkennbar.
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Bild 7: Das GroBkammer-Rasterelektronenmikroskop erlaubt die Untersuchung groBer Objekte aus verschiedenen technologischen Anwendungen ohne dass diese zerteilt oder

prapariert werden mussen.
Foto: Peter Wianndy

halten. Bild 3 zeigt die verformungsbedingten
Geflgeveranderungen in einer Fe-14Cr-16Mn-
0.3C-0.3N-Legierung, wobei es zur Ausbil-
dung einer hohen Zwillings- und Stapelfehler-
dichte kam, welche das herausragende Ver-
festigungsverhalten verursachen.

Ein zweites Beispiel fur gemeinsame hoch-
auflésende Arbeiten am ER-C sind die Unter-
suchungen an funktionalen Oxiden im Rah-
men des Sonderforschungsbereichs SFB 917
,Nanoswitches®, der sich mit dem resistiven
Schalten in diesen Oxiden und mdglichen
Anwendungen in nichtfllichtigen Speicher-
medien beschéftigt “71. Eine besondere

Rolle spielen dabei ausgedehnte Defekte,
und als Modellsysteme hierfur wurden Ver-
setzungskerne in Strontiumtitanat-Bikristallen
untersucht . Bild 4 zeigt die regelmaBige
Anordnung von Stufenversetzungen an einer
Kleinwinkelkorngrenze in SfTiO, und die
atomare Struktur der Versetzungskerne. Die
Untersuchungen wurden mithilfe der hoch-
auflésenden STEM-Abbildung durchgefihrt

und zeigen, dass an der unteren Seite der
Stufenversetzungen zuséatzliche atomare
Séaulen entstehen, welche auf die Bildung
von Strukturelementen der kubisch-flachen-
zentrierten TiO-Phase im Verzerrungsfeld
des Versetzungskerns hindeuten. Durch den
reduzierten Oxidationszustand der Ti-lonen
in dieser Phase werden die Versetzungs-
kerne elektrisch aktiv, was ihre besonderen
funktionalen Eigenschaften erklart. Diese
Hypothese konnte durch hochauflésende
analytische Untersuchungen mittels Rontgen-
fluoreszenz®-Analysen im STEM verifiziert
werden. Dabei wird der Elektronenstrahl so
fein fokussiert, dass eine Analyse einzelner
atomarer Saulen méglich ist. Bild 5 verdeut-
licht, dass im Verzerrungsfeld der Versetzun-
gen eine Ti-reiche Phase an der Unterseite
des Versetzungskerns entsteht und bestatigt
damit die Aussagen aus den strukturellen
Modellen.

Diese Untersuchungen stellen sehr relevante
Beispiele fur das auf der atomaren Ebene

erzielbare Verstandnis der funktionalen Ei-
genschaften fur technologische wichtige
Materialien dar. Die Ergebnisse liefern gleich-
zeitig wichtige Erkenntnisse fUr einen quan-
titativen Vergleich mit theoretischen Vorher-
sagen aus Simulationsrechnungen und als
Eingangsparameter fur die Modellierung der
Eigenschaften sowie des Langzeitverhaltens
technologischer Werkstoffe.

An der RWTH Aachen betreibt das Gemein-
schaftslabor fur Elektronenmikroskopie (GFE)
ebenfalls eine Palette von elektronenmikro-
skopischen Geraten, welche durch ihre
besonderen Merkmale eine hervorragende
Ergénzung zu den Geraten am Ernst Ruska-
Centrum darstellen. So ist das GroBkammer-
Rasterelektronenmikroskop am GFE eines
der wenigen Gerate weltweit, mit dem
Objekte mit einem Durchmesser von bis zu
70 cm und einem Gewicht von bis zu 300 kg
elektronenmikroskopisch untersucht werden
kénnen, siehe Bild 6 und Bild 7. Auch das
Transmissionselektronenmikroskop Zeiss LI-

SDer Elektronenstrahl erzeugt in der Probe charakteristische Rontgenstrahlen, mit deren Hilfe die chemische Zusammensetzung des Materials bestimmt werden kann.
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Bild 8: Das Transmissionselektronenmikroskop Zeiss LIBRA am Gemeinschaftslabor fir Elektronenmikroskopie erlaubt aufgrund seiner besonderen Ausstattung selbst die
Untersuchung von Probenmaterial in einer fliissigen Umgebung.

Foto: Peter Wianndy

BRA besitzt mit seinem Energiefilter und der
Flissigzelle fur die Untersuchung von Objek-
ten in flissiger Umgebung eine auf nationaler
Ebene einzigartige Ausstattung, siehe Bild 8.
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Markus Feldmann, Sebastian Mlnstermann, Simon Schaffrath, Victoria Brinnel

When assessing load-bearing structures

in the design of buildings and bridges, the
choice of construction method and suitable
material is an important question. For ex-
ample, a distinction must be made between
concrete, steel and timber structures. There
are also different types of concrete, steel and
wood with various strength properties. Mod-
ern, high-strength materials offer a potential
for structural optimization. This means that
the components can be made leaner. Apart
from an optical upgrading, this results in eco-
nomic advantages. Due to limited experience
with these materials, the current normative
specifications contain certain restrictions; as
a result, the full potential of these materials
cannot be realized. However, scientific meth-
ods based on experimental investigations

do not allow to solve this problem compre-
hensively. For this reason, a new method
was developed which combines experimen-
tal investigations with damage mechanics
simulations based on Finite Element Analysis
(FEA). This approach makes it possible to
precisely evaluate the redistribution effects
on the material level in the ultimate limit state
and to derive suitable, mechanically justified
design rules.
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—ochteste Stahle
M Bauwesen

Moderne Werkstoffe ermoglichen wirtschaftlicheres Bauen

Im Bauwesen stellt sich bei der Bemessung
von tragenden Strukturen die Wahl der opti-
malen Bauweise und des entsprechenden
Werkstoffs. Bei den Bauweisen ist zum Bei-
spiel zwischen Massiv-, Stahl- oder Holzbau
zu unterscheiden. Im Stahlbau stehen nie-
derfeste Stahle mit einer Streckgrenze ab
235 N/mm?2 (S235) und hochfeste Stahle mit
einer Streckgrenze bis 960 N/mm2 (S960)
zur Auswahl. Fur den Kranbau stehen auch
hochstfeste Stahle mit Streckgrenzen bis
1300 N/mm2 (S1300) zur Verfligung, siehe
Bild 2. Die zuldssige Beanspruchbarkeit
moderner hdherfester Stéahle ist in Abhangig-
keit von der Belastung und weiteren Rand-
bedingungen um bis zu 4- beziehungsweise
5,5-mal hoher als bei niederfesten Stahlen.
Hierdurch kdnnen die Querschnittsabmessun-
gen der einzelnen Bauteile reduziert werden,
was trotz der erhdhten Materialkosten zu einer
wirtschaftlicheren Ausflihrung des Bauwerks
fuhrt. Die eigentliche Dimensionierung der
Bauteile erfolgt auf Basis vereinfachter
Bemessungsformeln mit Bezug zu den
Querschnittswerten und den Materialeigen-
schaften. Diese Bemessungsformeln wurden
an zahlreichen Versuchen mit niederfesten
Stahlen kalibriert und in den Bereich hohe-
rer Festigkeiten extrapoliert. Aufgrund der
bisher verhaltnismaBig geringen Erfahrungen
mit den modernen Stahlen bestehen hierbei
jedoch gewisse Vorbehalte, welche sich in
zusatzlichen Restriktionen in der Normge-
bung bei deren Verwendung widerspiegeln.
Kurzlich durchgefiihrte Untersuchungen
zeigen jedoch, dass diese Einschrankungen
zumindest bereichsweise nicht gerechtfertigt
sind.

Aktuelle Forschungsvorhaben am Institut flr
Stahlbau und am Institut fur Eisenhtttenkun-
de befassen sich mit dieser Thematik, um all-

gemeine Verfahren zur Bewertung der tat-
séchlichen Leistungspotenziale moderner
HSLA-Stéhle (High-Strength Low-Alloy) zu
etablieren. Ziel ist, eine optimierte Ausnut-
zung unter Berlcksichtigung des geforderten
Sicherheitsniveaus zu ermdéglichen. Hierflr
werden als Referenzdetails zugbeanspruchte
Bleche mit mittig angeordneter Querschnitts-
schwachung in Form von kreisrunden L6-
chern (CHT) und orthogonal zur Langsachse
verlaufende Schlitze mit eingeschwungenen
Rissenden (CNT) verwendet, siehe Bild 3.
Diese Geometrien stellen in der Praxis im
Bereich von Bauteilanschltssen sowohl
typische als auch kritische Gegebenheiten
dar. Da die bisherige Herangehensweise

auf Basis experimenteller Untersuchungen
eine individuelle Analyse der verschiedenen
Einflussfaktoren aus Werkstoffeigenschaften
und Bauteilgeometrie nicht zul&sst, wird auf
numerische Methoden zurtickgegriffen. Fur
die numerischen Berechnungen wurde das
elastisch-plastische Werkstoffverhalten von
zugbeanspruchten Bauteilen aus Stahl in
Finite-Elemente-Analysen (FEA) simuliert.

Mit diesem Ansatz kann das generelle Trag-
lastverhalten mittig gelochter Probekorper
(CHT-Geometrie) bereits sehr gut wiederge-
geben werden. Da Ubliche Materialmodelle
eine potenzielle Werkstoffschadigung jedoch
nicht berUcksichtigen, wird die Entfestigung
auf Werkstoffebene mit Rissinitierung und
anschlieBendem Rissfortschritt nicht abgebil-
det. Insbesondere bei Bauteilen mit einset-
zender Rissentwicklung vor dem Erreichen
der maximalen Traglast, wie es zum Beispiel
im Falle eines vorhandenen Anfangsrisses
(CNT-Geometrie) Ublicherweise der Fall ist,
Uberschatzten Simulationen das tats&chliche
Traglastverhalten. Um dem entgegenzuwir-
ken, wird das Materialmodell an ein auf der






Schéadigungsmechanik basierendes Versa-
genskriterium gekoppelt, welches in Abhan-
gigkeit vom lokalen Spannungszustand

(n und 6) eine zulassige plastische Dehnbar-
keit (€_f) des Werkstoffs definiert, siehe

Bild 4.

Wéhrend der numerischen Berechnung kann
somit vom Schadigungsmodell zu jedem
Zeitpunkt und an jeder Stelle im Bauteil die
Beanspruchbarkeit geprtft werden. Wird

die zulassige Verformbarkeit des Materials
Uberschritten, reduziert sich automatisch die
Festigkeit bis dieser Bereich schlieBlich nicht
mehr zum Lastabtrag beitragt und das ent-
sprechende Finite-Element aus dem Modell
entfernt wird. Die Simulationen zeigen somit
ab dem Zeitpunkt der Rissentwicklung eine
erheblich verbesserte Ubereinstimmung mit
den experimentellen Ergebnissen.
Ausgehend von der Validierung des schéadi-
gungsmechanischen Modellierungskonzeptes
lassen sich zusatzliche Berechnungen mit
synthetischen Werkstoffen und beliebigen
Bauteilgeometrien durchfiihren. Uber eine
gezielte Variation der unterschiedlichen
Parameter ist es somit moglich, besonders
kritische Kombinationen zu analysieren, wel-
che experimentell in dieser Form in der Regel
nicht verfugbar sind. Dabei zeigt sich, dass
gelochte Bauteile (CHT) zum Erreichen der
normativ geforderten Nettoquerschnitts-
tragfahigkeit (N ) unabhangig von den
Festigkeitseigenschaften nur sehr geringe
Anforderungen an die Duktilitdt des verwen-
deten Stahls stellen. Die aktuell in den norma-
tiven Regelungen auf die Zugfestigkeit des
Stahls (f ) und die Nettoquerschnittsfléche
des Bauteils (A, ) geforderte Reduzierung der
zulassigen Nettoquerschnittstragfahigkeit auf
90 Prozent ist somit infrage zu stellen.

Fur Bauteile mit mittig angeordnetem An-
fangsriss (CNT) zeigen sich bei Stéahlen mit
einem ausgepragten Verfestigungsverhalten
signifikante Anforderungen an die Werkstoff-
duktilitat. Dieser Sachverhalt lasst sich auch
Uber die deutlich konzentriertere Dehnungs-
beanspruchbarkeit dieser Probekdrper ge-
gentber den gelochten Geometrien erklaren,
siehe Bild 5. Die Regelung der Nettoquer-
schnittstragféhigkeit ist daher in diesem Fall
flr einige Kombinationen durchaus gerecht-
fertigt. Da Stahle mit zunehmender Festigkeit
Ublicherweise ein abnehmendes Verfesti-
gungsverhalten aufweisen, sind sie entgegen
der bisher verbreiteten Einschatzung weniger
kritisch zu bewerten.

Die vorgenannte Methodik kann prinzipiell
auf jegliche Geometrie angewendet werden.
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Bild 2; Entwicklung von Baustéhlen mit den zugehorigen mechanischen Eigenschaften

Bild 3: Referenzdetails der GroBzugprobenversuche

Bild 4: Dehnungsbasiertes Versagenskriterium auf Werkstoffebene




Bild 5: Plastische Dehnungsverteilung im Bereich
der Unstetigkeit fiir mittig gelochte (CHT) und mittig
gekerbte (CNT) Probekorper

Somit lassen sich beispielsweise beliebi-

ge Querschnittsschwachungen oder auch
Hohlprofile und Anschlussdetails untersuchen
und bewerten, siehe Bild 6. Dabei zeigt sich,
dass das fur die normativen Regelungen
verwendete Referenzdetail der mittig gekerb-
ten Zugprobe (CNT) nicht den maBgebenden
Fall zur Bewertung der Bauteiltragféhigkeit
darstellt. Bei einer lokalen Lasteinleitung im
Bereich der Querschnittsschwéachung kommt
es zu einer Konzentration der ortlichen Be-
anspruchung, wodurch die zuldssige Dehn-
barkeit des Werkstoffs friher erreicht wird
und die Werkstoffschadigung vorzeitig ein-
setzt. Verteilt man hingegen die Nettoquer-
schnittsflache auf mehrere Bereiche, nimmt
die Bauteiltragfahigkeit erheblich zu. Dieser
positive Effekt tritt ausgepragter auf, je hdher-
fest der Stahl ist und widerspricht somit aber-
mals den aktuellen Restriktionen gegentber
diesen Stahlen.

Die gesammelten Erkenntnisse sollen nun

in die Bemessungsregeln des Stahlhoch-
baus einflieBen, sodass die Hindernisse fur
den Einsatz hoch- und héchstfester Stahle
abgebaut werden. Dartber hinaus ist eine
Ubertragung des schadigungsmechanischen
Modellierungskonzeptes auf verwandte An-
wendungsgebiete im Stahlbau vorgesehen.

Bild 6: Beispiele flir abweichende Querschnittsschwachungen und Anschlussdetails
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