Wer wir sind

Das Institut far Digitale Materialforschung
entwickelt moderne Modellierungs- und
Simulationstechniken fir die computergestitzte
Materialwissenschaft, Werkstoffentwicklung und
Optimierung produktions-technischer Prozesse.

Unsere Forschungsschwerpunkte

Unsere Forschung umfasst die Multiskalen-
modellierung von Materialien und Prozessen - von
Erstarrung und Festphasenumwandlungen Uber
Mikrostrukturentwicklung und gekoppelte Trans-
portprozesse bis zur Vorhersage mechanischer
und funktionaler Materialeigenschaften.

Starke Partnerschaften

Wir arbeiten eng mit nationalen und inter-
nationalen Partnern aus Wissenschaft und
Industrie zusammen. Kooperationen innerhalb des
KIT und der Hochschule Karlsruhe ermdglichen
interdisziplinare Forschung und den Transfer
unserer Methoden in praxisnahe Anwendungen.

Werkstoffe digital entwickeln

Wir verbinden Prozess, Mikrostruktur und Mat-
erialeigenschaften in digitalen Modellen und
verknupfen virtuelle Werkstoffentwicklung mit ex-
perimenteller Validierung.

Unser Ziel

Unser Ziel ist die virtuelle Entwicklung von Werk-
stoffen: von der Simulation ihrer Herstellung und
Mikrostrukturentwicklung bis zur Vorhersage ihrer
Eigenschaften und ihres Verhaltens im Einsatz.
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Unsere Anwendungen

* Erstarrung & Festphasenumwandlungen:
Vorhersage der Mikrostrukturentwicklung bei
Herstellung und Warmebehandlung.

* Mikrostruktur & Materialeigenschaften:
Simulation mechanischer und funktionaler
Eigenschaften aus der Mikrostruktur.

» 3D-Gefluigedesign: Virtuelle Entwicklung
mafigeschneiderter Mikrostrukturen und
Werkstoffeigenschaften.

* Gekoppelte Prozesssimulation:
Modellierung von Warme, Stofftransport, Stro-
mung und Mechanik.

Unsere Rechenkompetenz

* Multiskalensimulation: Verknupfung unter-
schiedlicher Langen- und Zeitskalen.

* High-Performance Computing: Effiziente
parallele Simulation komplexer 3D-Mikrostruk-
turen.

* Daten & Modelle: Analyse, Visualisierung
und Weiterverarbeitung groRer Simulations-
daten.
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Unser Softwarepaket PACE3D

PACE3D ist ein modulares Softwarepaket flr grof3-
skalige, parallele 3D+t-Simulationen von Erstar-
rung, Festphasenumwandlungen und Mikrostruk-
turentwicklung in komplexen Materialsystemen.
Gekoppelte Modelle far Warme- und Stofftrans-
port, Strdomung, Mechanik, Elektrochemie und
Magnetismus ermdglichen die Untersuchung von
Prozess-Mikrostruktur-Eigenschafts-Beziehungen.
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Phase-field Algorithms for Computational Engineering

enabling fast multiphysics simulation
for materials and process design

Anwendungsbeispiele

Korrosion & Rissausbreitung

N T g )
0 Crack phase-field 1

Simulative Vorher-
sage von korrosions-
bedingtem Lochfral3
und druckinduzierter
Rissausbreitung in
von Salzlésung
durchstromten Rohr-
leitungen.
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Dunnfilmtrockung zur Batterieelektroden-
herstellung

Simulation der Poren-
entleerung beim
Dunnfilmtrocknen
von Batterieelektro-
den: Kapillarer Lose-
mitteltransport be-
stimmt Binderabla-
gerung und Elektro-
deneigenschaften.
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Ergebnisse einer 3D-Phasenfeldsimulation, die dendritische und
flissige Morphologien wahrend des Wachstums bei Rota-
tionsfehlorientierungen 6_R von 45° (A-C) und 15° (D-F) zeigen.
Das Modell des groRen chemischen Potentials belegt, dass sich bei
hoheren Fehlorientierungswinkeln sekundare Dendritenarme
entwickeln und bestehen bleiben.

Festphasenumwandlungen & Mikroriss-
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Phasenfeldsimulationen  ermdglichen die Vorhersage der
Mikrostrukturent-wicklung bei Festphasenumwandlungen und der
daraus resultierenden Mikrorissbildung. Dabei werden Diffusion,
mechanische Wechselwirkungen und lokale Prozessbedingungen
gekoppelt berucksichtigt.



