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Projektstruktur und -koordination
(IWM, AP1)

1 Management Report

1.1 Einleitung

Der Maschinenbau, die Automobilwirtschaft, die Medizintechnik und Informations- und Kommunikationstechnolo-
gie sind mit knapp 1 Mio Beschaftigten und mehr als 250 Mrd Umsatz die wesentlichen Saulen der baden-
wirttembergischen Industrie. Die mehr als 10.000 Unternehmen’, zu denen auch GieBereien und Kunststoffverar-
beiter zdhlen, erarbeiten hochwertige Maschinen und Produkte, als auch smarte Losungen fur Industrie 4.0.

Die Digitalisierung der industriellen Fertigung und insbesondere Industrie 4.0 verfolgen das Ziel die Produktion mit
moderner Informationstechnik und Kommunikationstechnik zu verzahnen. Grundlage hierflr sind digital vernetzte
Systeme aus Maschinen, Anlagen, Sensoren, Logistik, Menschen und Produkten. Die Vernetzung dient nicht nur
dazu einzelne Produktionsschritte, sondern ganze Wertschopfungsketten bzw. Produktlebenszyklen zu optimieren.
Fir das Land Baden-Widirttemberg von besonderer Relevanz sind Wertschopfungsketten in der metallverarbeitenden
Industrie -insbesondere von gieBereitechnisch hergestellten Komponenten - sowie in der Medizintechnikbranche,
wobei in diesem Projekt medizinische Implantate auf Polymerbasis betrachtet werden.

Elementarer Bestandteil von Wertschépfungsketten in der Produktion sind Materialien, deren innere Struktur die
Funktion und Eigenschaften der Produkte bestimmen. Die Materialstruktur und -eigenschaften andern sich im Pro-
duktlebenszyklus und variieren lokal innerhalb eines Produkts. Diese Veranderungen und Variationen gezielt kon-
trollieren und bewerten zu kdnnen, ist fundamentales Know-How in den produzierenden Firmen, ist Voraussetzung
fur Alleinstellungsmerkmale im internationalen Wettbewerb und fuhrt zur Sicherung von Arbeitsplatzen.

FUr eine gezielte Verbesserung der Bauteilfunktionalitat mussen die ortlich und zeitlich veranderlichen Materialei-
genschaften bei der Optimierung einzelner Prozessschritte berlcksichtigt und entlang der Wertschépfungskette
durchgereicht werden. Aufgrund ihrer messtechnischen Unzuganglichkeit konnen jedoch nicht alle relevanten Ma-
terialeigenschaften zeitgleich, ortsaufgeldst und zerstérungsfrei ermittelt werden. Stattdessen mussen diese indirekt
aus der Historie vieler Materialuntersuchungen rekonstruiert, Gber Inline-Sensorik erfasst oder durch Prozesssimula-
tionen vorhergesagt werden. Dieser Aufwand wird bisher nur in Ausnahmefallen fir Teile des Produktlebenszyklus
betrieben. Wesentliche Hirden ergeben sich aus der Heterogenitat und der digitalen Unzuganglichkeit der notwen-
digen Daten, wodurch automatisierbare Datenanalysen deutlich erschwert werden. Eine werkstoffgerechte Pro-
duktoptimierung im Sinne von Industrie 4.0, welche den Werkstoff in der Wertschopfungskette betrachtet, findet
bisher nicht statt.

1.2 Ziele und Zusammenfassung des Vorhabens

Ubergeordnetes Ziel des Vorhabens MaterialDigital war es, anhand zweier konkreter Use Cases zu zeigen, dass Werk-
stoffe in digitale Wertschdpfungsketten im Sinne von Industrie 4.0 integriert werden kénnen. Zur Vernetzung von
Produkt-, Prozess-, Maschinen- und Sensordaten mit menschlicher Fachexpertise entlang der werkstoffintensiven
Wertschopfungskette wurde eine digitale Wissensbasis geschaffen, der sog. Materialdatenraum. Hierbei kamen
Technologien aus dem Bereich der digitalen Wissensreprasentation (engl. knowledge representation) zum Einsatz, die
in Kombination mit Inferenzmaschinen eine Form von Kdinstlicher Intelligenz darstellen. Hierzu gehéren Ontologien
zur Schaffung eines vereinheitlichten Vokabulars, der Abbildung und ErschlieBung logischer Zusammenhange sowie
Wissensgraphen zur Vernetzung der Metadaten, die in einem standardisierten Dateiformat (RDF, Resource Description
Framework) gespeichert, in Datenbanken importiert und mittels einer standardisierten Abfragesprache (SPARQL?)
durchsucht werden kénnen.

Im Materialdatenraum werden alle relevanten Metadaten zu einzelnen Prozessschritten gespeichert und in der chro-
nologischen Reihenfolge der realen Prozesskette vernetzt. Neben den Metadaten (Daten Uber Daten), konnen auch
Rohdaten in unterschiedlichen Dateiformaten im Materialdatenraum abgelegt und automatisiert verarbeitet werden.

! https://Amwww.bw-invest.de/standort/branchen-cluster/maschinenbau
2 SPARQL: Rekursives Akronym fiir SPARQL Protocol and RDF Query Language
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Voraussetzung hierfir ist, dass der Pfad zur Datei, das Dateiformat und der Inhalt der Datei mit Hilfe von Metadaten
beschrieben wird.

Bei der Implementierung des Materialdatenraums mussten eine Reihe technischer Probleme geldst werden. Dies be-
traf insbesondere den Prozess der Datenstrukturierung, wobei heterogene und unstrukturierte Daten in einheitlicher
Form als Wissensgraph abgebildet wurden. Hierzu wurde zunachst Use Case Ubergreifend eine generische Vorlage
zur digitalen Abbildung einzelner Prozessschritte als Wissensgraph erstellt. Hierbei ist es unerheblich, ob es sich bei
den Prozessschritten um Herstellungsprozesse, experimentelle Charakterisierungsmethoden, Simulationen oder Da-
tenanalyseschritte handelt. Mit Hilfe der Vorlage wurde gewahrleistet, dass bei spateren Abfragen das komplexe Da-
tennetzwerk sehr einfach reduziert werden kann.

Der digitale Workflow zur Datenstrukturierung besteht aus drei Schritten:

1. Abbildung von einzelnen Prozessschritten als Prozessgraph: In diesem Schritt wir ein einzelner Prozess-
schritt generisch als Wissensgraph abgebildet (im Folgenden als Prozessgraph bezeichnet). Hierzu wurde auf
die Software Inforapid KnowledgeBase Builder’ zurlickgegriffen, die eine grafische Oberflache zur Erzeugung
von Wissensgraphen bietet. Die zugehdrige Ontologie zur Schaffung eines vereinheitlichen Vokabulars und
zur Definition von Restriktionen wurde mit der Software Protégé? erzeugt. Die Prozessgrapherstellung erfolg-
te in der Regel in einem Interviewformat zwischen IT- und Fachexperten der jeweiligen Prozessdomane und
bendtigt je nach Komplexitat wenige Stunden bis Tage pro Prozess. Mit der automatisierten Erzeugung einer
generischen Excel-Vorlage zur Metadatenerfassung aus dem Prozessgraphen wird der Teilschritt abgeschlos-
sen.

2. Erfassung von Prozessdatensatzen: Die zuvor generierten Excel-Vorlagen werden vervielfaltigt und durch
die Domanenexperten des jeweiligen Prozessschritts ausgefullt. Die Beflllung kann prinzipiell auch skriptge-
steuert erfolgen. Neben den erfassten Metadaten werden auch die Rohdaten gesammelt und in den Excel-
Tabellen verlinkt.

3. Verkniipfung von Prozessdatensatzen: Im letzten Schritt der Datenstrukturierung werden die Prozess-
schritte gemal der Reihenfolge der realen Prozesskette miteinander verkntpft. Die Verknlpfung erfolgt Gber
die ein- und ausgehenden Objekte oder Datensatze der beteiligten Prozesse und wurde Uber eine Reihe von
selbstgeschriebenen Python-Skripten und SPARQL-Abfragen realisiert. Der gesamte Wissensgraph der Pro-
zesskette liegt zum Ende des Datenstrukturierungsprozesses in einer Graphdatenbank vor (hier GraphDB) und
kann mittels des standardisierten RDF Formats zur Abbildung von Wissensgraphen importiert und exportiert
werden. Zur Formulierung von Abfragen wurde die Abfragesprache SPARQL (Analogon zu SQL) eingesetzt.

Bei der Entwicklung des digitalen Workflows zur Datenstrukturierung wurde auf einen skalierbaren Ansatz geachtet.
Durch die Aufteilung der Prozesskette in einzelne Prozessschritte ist gewahrleistet, dass mehrere Personen gleichzeitig
an deren digitaler Reprasentation arbeiten kdnnen. Zudem lassen sich Datensatze zu einzelnen Prozessschritten leicht
aktualisieren.

Auf Basis der identifizierten Prozessschritte wurde im Rahmen der Prozessmodellierung ein Vorgehensmodell zur
Quantifizierung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades der betrachteten Prozessketten entwickelt. Mit
Hilfe des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrads werden u.a. Managemententscheidungen zu Investitionen er-
maoglicht, um den Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad gezielt zu verbessern. Hierzu wird ein Prozessschritt in
seine Teilaktivitaten (gemeint sind einzelne Arbeitsschritte) zerlegt und der Digitalisierungs- und Automatisierungs-
grad bewertet. Aus der gesamtheitlichen Bewertung der Teilaktivitdten kann der Digitalisierungs- und Automatisie-
rungsgrad der Prozessschritte und gesamten Prozesskette quantifiziert werden. Zusatzlich wurde ein Konzept zur
Bestimmung der GUte von Werkstoffmodellen entwickelt.

Die Integration von Werkstoffen in Wertschopfungsketten im Sinne von Industrie 4.0 wurde anhand zweier Use Cases
gezeigt. Hierbei wurde das Ziel verfolgt mittels Digitaler Zwillinge fir eine Durchgangigkeit von értlich und zeitlich
variierenden Materialeigenschaften entlang der Wertschdopfungskette bzw. des Produktlebenszyklus zu sorgen.

' http://www.buildyourmap.de/
2 https://protege.stanford.edu/
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Im Use Case Metalle wurde der Aluminium-Kokillengussprozess mit anschlieBender zweistufiger Warmebehandlung
(Losungsglihung und Warmauslagerung) betrachtet. Als Beispiellegierung diente die Gusslegierung AISi10Mg. In
zwei Gusskampagnen wurden zunachst Probestdbe gegossen, um mittels mechanischer und analytischer Werkstoff-
charakterisierung eine projektspezifische Datenbasis flr die Beflillung des Materialdatenraums aufzubauen. In der
zweiten Gusskampagne wurde ein Demonstratorgussbauteil abgegossen, das auf einem Laborteststand einer stati-
schen Biegebeanspruchung unterzogen wurde. In beiden Gusskampagnen wurde die chemische Zusammensetzung
der AISi1OMg Legierung im Rahmen der Spezifikation in Bezug auf den Silizium- und Magnesiumanteil variiert. Die
Gusskampagnen wurden mit GieBsimulationen begleitet, deren eingehende Modellparameter anhand eines Abgleichs
mit Temperaturmessungen in der Probestabkokille feinjustiert wurden.

Es wurden zwei Ziele verfolgt: Zum einen wurden alle Daten aus der Charakterisierungskampagne der Probestabe mit
Hilfe des entwickelten digitalen Workflows strukturiert, die Datensdtze einzelner Prozessschritte miteinander ver-
knUpft und der finale zusammenhangende Wissensgraph der Prozesskette in eine Graphdatenbank Uberfihrt. Mit
Hilfe der entwickelten Domanenontologie flr die betrachtete Prozesskette konnte gezeigt werden, dass sich Exper-
tenwissen zum Einfluss der chemischen Zusammensetzung und der Warmebehandlungsparameter auf unterschiedli-
che mechanische Eigenschaften aus dem Materialdatenraum extrahieren lasst. Neben der Abfrage von reinen Meta-
daten wurde anhand von Zugversuchen auch demonstriert, dass maschinell auf die heterogenen Rohdatensatze zu-
gegriffen werden kann. Die Materialdatenraumtechnologie stellt somit nachweislich eine zukunftsorientierte
Form der digitalen Wissensreprasentation von werkstoff- und prozessspezifischem Expertenwissen dar
und bildet die Grundlage fiir weiterfiihrende datenbasierte Analysen. Anhand des konkreten Beispiels konnen
u.a. Entscheidungen zur Wahl der Warmebehandlungsparameter in Abhangigkeit der chemischen Zusammensetzung
zur Erreichung einer spezifischen Werkstofffestigkeit getroffen werden.

Zum anderen wurde anhand des Demonstratorgussbauteils gezeigt, dass durch die Einbindung eines Digitalen
Zwillings in Simulations- und Bewertungsketten prazisere Aussagen zur Funktionalitdt des Bauteils ermdglicht
werden. Der Digitale Zwillinge bildet hierbei die Geometrie, die innere Materialstruktur, ortlich variierende Materialei-
genschaften und Kennwerte aus der Prozesshistorie ab und sorgt flr die Durchgangigkeit entlang der betrachteten
Prozesskette. Fir die notwendige Fusion der Werkstoffdaten wurde im Rahmen des Projekts eine graphische Benut-
zeroberflache entwickelt, mit der ortlich verteilte Material- und Prozesskennwerte in einem Bauteil visualisiert und
korreliert werden kdénnen. Der Mehrwert solcher Korrelationen wurde anhand des Demonstratorgussbauteils aufge-
zeigt. Mit Hilfe von Korrelationen zwischen der mittels GieBsimulation ermittelten lokalen Erstarrungsdauer, der Harte
und Zugfestigkeit wurde ein Simulationsmodell fir strukturmechanische Analysen aufgesetzt, mit dem die heterogen
verteilten Eigenschaften bertcksichtigt werden konnten. Im Vergleich zu einer konventionell durchgefiihrten Bewer-
tung mit Minimalkennwerten des Gussteils, konnten die ertragbaren Krafte unter Biegebeanspruchung um ca. 10%
gesteigert werden. Eine Steigerung der ertragbaren Krafte bedeutet, dass im Sinne eines Leichtbaugedan-
kens Material in derselben GroBenordnung eingespart werden kann. Der Berechnungsaufwand wurde dabei
nicht wesentlich gesteigert. Vergleichbare Ergebnisse waren bisher nur mit sehr aufwendigen, multiskaligen
Prozesskettensimulationen moéglich. Durch den Einsatz eines Digitalen Zwillings im Rahmen von hybriden,
simulations- und datenbasierten Bewertungsketten, lasst sich der Berechnungsaufwand jedoch drastisch
reduzieren. Die Anbindung an einen Materialdatenraum, aus dem prozess- und werkstoffspezifisches Expertenwis-
sen (der Vergangenheit) digital extrahiert werden kann, ermdglicht perspektivisch, dass die Optimierung von Pro-
zessparametern bereits in der Designphase oder nach Durchlaufen erster Prozessschritte erfolgen kann.

Der Use Case Polymere beschaftigte sich vorrangig mit resorbierbaren Implantaten aus PLA, schloss in der Betrach-
tung aber auch nicht resorbierbare Implantate mit ein. Die Anwendungsbeispiele wurden ausgewahlt, weil hierbei
gleich auf drei unterschiedliche Herstellungsverfahren mit vollstufigen Produktionsschritten zurlickgegriffen werden
konnte. Da verschiedenste Oberflacheneigenschaften polymerer Biomaterialien zur Zellantwort beitragen, wurden die
Auswirkungen maoglicher prozessbedingter Variationen Variationen mit physikochemischen Analysemethoden erfasst
und anschlieBend mit funktionellen biologischen Testmethoden bewertet. Ziel des Use Case Polymere war es, fur die
mehrstufigen Prozessketten von der Synthese, Uber die Formteilgebung bis hin zum in-vitro Einsatz auf Basis der ver-
folgten KenngroBen die geeigneten Optimierungs- bzw. NachbehandlungsmalBnahmen einzuleiten.

Im Use Case Polymere wurden die drei mehrstufigen Prozessketten Textilherstellung, 3D-Drucken und SpritzgieBen
betrachtet. Anhand von inline und offline Messungen sowie erganzenden Prozesssimulationen wurden einerseits
Prozessmodelle und andererseits digitale Zustandsbeschreibungen der verarbeiteten Polymerprodukte erzeugt. Diese
bildeten die Basis fiir eine Bewertung der Prozessstabilitat als auch fir werkstoffgerechte NachbehandlungsmaBnah-
men, wobei die biologische Funktionalitat der betrachteten Produkte miteinbezogen wurde. Infolge der durchgangi-
gen, digitalen Datenerfassung und ihrer Korrelation mit der physikochemischen Funktionalitat sind Rickschlisse auf
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die Relevanz einzelner Prozessparameter sowie auf die Interpretierbarkeit charakteristischer WerkstoffkenngréBen
maoglich.

Im Prozess Faserextrusion wurden anhand handelsiiblichem PLLA die wesentlichen Fasereigenschaften wie die Faser-
verstreckung und die Faserkrauselung sowie der Faserdurchmesser variiert. SchlieBlich erfolgte die an den Faserzu-
stand angepasste textiltechnische Weiterverarbeitung zu Zelltragern aus Vliesstoffen fir die regenerative Medizin, die
Uber verschiedene zellbiologische Tests charakterisiert wurden. Hierzu wurden die Fasern geschnitten, gewaschen, zu
Vliesen mit unterschiedlicher Dichte gelegt und verfestigt. Die Eigenschaften des Zelltragers hingen im Wesentlichen
von der Porositat und der Oberflachenspannung ab. Im Spritzguss als auch im 3D Druck (Filament und Granulat ba-
siert) wurden porose (Tissue Engineering) und kompakte Formkorper (z.B. Implantate) hergestellt und charakterisiert,
wobei pro Prozessstufe eine Veranderung wesentlicher Stoffeigenschaften erfolgte, da bei den Prozessen die Form-
massen aufgeschmolzen, einen langeren Zeitraum unter erhohter Temperatur gehalten und anschlieBend rasch abge-
kiahlt wurden. Zu diesen Stoffeigenschaften gehdren beispielsweise die Morphologie des PLLA (Kristallinitat, Mole-
kllorientierungen) und das Molekulargewicht. Die Daten der DITF und des ICT wurden durch die automatisierte Mik-
rostrukturanalytik am NMI erganzt. Diese umfassten z.B. die Topografie und Oberflachenbenetzbarkeit sowie Metho-
den zur Untersuchung der Oberflachenchemie, wie z.B. REM+EDX, RAMAN, Dynamische Kontaktwinkelmessung und
Konfokale WeiBlichtmikroskopie. Ein Ergebnis im Use Case Polymere ist es, dass bisher handisch durchgefiihr-
te Ablaufe automatisiert wurden und wahrend der mehrstufigen Prozesse die Zustandsinformationen
liber die Polymerprodukte dem Materialdatenraum zur Verfligung stehen. Bei der Faser- und Textilerzeugung
wurden die erfassten Eigenschaftswerte (z.B. Polymerfeuchte, inhdrente Viskositat, Porenvolumen) den Produkten
zugeordnet. Darlber hinaus wurden Prozessstérungen durch eine erweiterte Prozesskontrolle erfasst (z.B. Spinnkopf-
temperatur sowie mogliche Filamentbriiche und Schlingen).

Bei den Verfahren 3D Druck und SpritzgieBen wurden neben den standardmaBigen Aufzeichnungen der relevanten
Prozessparameter auch inline-Verfahren zur Prozessiberwachung wie z.B. inline NIR-oder Raman-Messungen zur
Bestimmung der Kristallinitat angewandt. Zur Erzeugung der Digitalen Zwillinge wurden die im Herstellungsprozess
gemessenen und simulierten Prozessdaten und die resultierenden Werkstoffeigenschaften zusammengefihrt. Fir die
Simulation waren dazu samtliche relevanten KenngroBen (z.B. das von der Temperatur- und Schergeschwindigkeit
abhangige Viskositatsspektrum) bereitzustellen und die Simulationsmodelle durch inline-Messungen und nachgeschal-
tete Charakterisierungsverfahren zu verifizieren. Das Ziel der Erstarrungssimulation mit COMSOL Multiphysics war die
Vorhersage der von den Prozessparametern (Schmelztemperatur, Substrattemperatur und Extrusionsgeschwindigkeit)
abhangigen VerschweiBung und der Kristallinitat der generierten Schichten des PLLA.

Die biologische Funktionalitat wurde durch Zelladhasion (qualitativ und quantitativ), Zellvitalitat (I6sliche Bestandteile
und direkter Kontakt) und Phanotyp (Morphologie) flr ausgewahlte Zelltypen wie Fibroblasten und Osteoblasten,
bewertet. Die Ergebnisse der biologischen Bewertung wurden mit den zuvor variierten und analysierten physikoche-
mischen Materialeigenschaften korreliert.

Ein weiteres Ergebnis stellt die finale Methodenauswahl zur sicheren Prozess- und Qualitdtskontrolle dar,
wobei die in automatisierten Verfahren gewonnenen Daten die Korrelation zwischen physikochemischen
und biologischen Daten gut abbilden. Ferner wird zur Verbesserung der Produkteigenschaften auf Basis des digi-
tal vorliegenden Werkstoffzustands eine zielgerichtete Nachbehandlung des Zelltragers durch Warmebehandlung
und/oder Flissigkeitslagerung ermoglicht, um die einsatzspezifische Resorbierfahigkeit bzw. Lebensdauer und Rein-
heit sowie die Einfllsse der Sterilisierung kontrolliert einzustellen bzw. nach zu korrigieren.

1.3 Reifegrad der erzielten Ergebnisse

Die wesentlichen erzielten Projektergebnisse werden im Folgenden zu den Arbeitspaketen 2, 3 und 4 tabellarisch in
den Tabellen 2.1 bis 2.3 zusammengefasst. Zur Einordnung des Reifegrads der erzielten Ergebnisse wird das Techno-
logy Readiness Level (TRL) gemaB der EU-Definition aus H2020 herangezogen (siehe Abbildung 2.1).
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Tabelle 2.1: Darstellung der Ergebnisse mit TRL und Nutzen zu AP2 Entwicklung eines Materialdatenraums

Ergebnis TRL | Kommentar

Digitaler Workflow zur digitalen Abbildung | 6-7 | Der Workflow ist bereits relativ ausgereift.

und Strukturierung von einzelnen Prozess-

schritten mit Meta- und Rohdaten

Vereinheitlichte Prozessgraphvorlage zur 6-7 | Die Vorlage wurde fir den Use Case Metalle und Polymere an-

digitalen Abbildung von werkstoffintensiven hand zahlreicher Prozesse validiert

Prozessen

BWMD-Ontologie zur Beschreibung von 3-4 | Best practice Beispiel; Im Bereich der Ontologiebeschreibung

werkstoffintensiven Prozessen (inklusive von und der Integration von Logik sind zuklinftig groBe Fortschritte

Domanenbausteinen fir den Use Case Me- zu erwarten. Standards werden zukinftig auf EU-Ebene und

talle und den Use Case Polymere) Uber die BMBF-Innovationsplattform MaterialDigital geschaffen.

Digitaler Workflow zur Fusion von einzelnen | 3-4 | Die Fusion gemaf der chronologischen Reihenfolge der Prozess-

Prozessschritten zu kompletten Prozessket- kette erfolgt bisher semiautomatisiert; Der Workflow ist nur flr

ten gut geschulte Anwender in der jetzigen Form nutzbar und muss
an eigene BedUrfnisse angepasst werden.

Prozessmodelle zur Bestimmung des Auto- | 6-7 | Die Vorgehensweise hilft bei Managemententscheidungen zu

matisierungs- und Digitalisierungsgrades Investitionen in die Digitalisierung und Automatisierung.

Prozessmodelle zur Bestimmung der Gute 4 Das Konzept ist vielversprechend, aber muss noch breiter evalu-

von Werkstoffmodellen

iert werden.

Tabelle 2.2: Darstellung der Ergebnisse mit TRL und Nutzen zu AP3 Use Case Metalle

Ergebnis TRL | Kommentar

Prozessgraphen zu allen relevanten Prozess- | 6 Best practice Beispiele; Kénnen fiir vergleichbare Prozesse mit

schritten des Use Case Metalle sehr wenig Aufwand an eigene BedUrfnisse angepasst werden.
Eine Ubersicht Gber die Prozesse findet sich in den technischen
Berichtsteilen.

Materialdatenraum flr Use Case Metalle 5-6 | Best practice Beispiel

Demonstratorgussbauteil 6 Kann in Forschungsprojekten fir Demo-Zwecke eingesetzt
werden

Validierte GieBsimulationsparameter fir 8 Anwendbar fir Flow3D

AlSi10Mg

Postprozessingtool zur Analyse der Erstar- 7 Die Erstarrungsdauer ist eine wesentliche Grundlage fir Digitale

rungsdauer aus der GieBBsimulation Zwillinge von Gussbauteilen.

Inline Erfassung der lokalen chemischen 6 Minimalinvasive, schnelle chemische Analyse; Ist ggf. flr neue

Zusammensetzung Legierungssysteme zu qualifizieren.

Qualifizierung von Standardformaten zur 7 Best practice Beispiele: Im Fraunhofer IPM im operativen Ein-

Speicherung von heterogenen und hoch- satz, z.B. flr spekroskopische Daten und Bilddaten mit hoher

komplexen Inline-Daten Aufzeichnungsrate.

GUI zur Datenfusionierung 6-7 | Am Fraunhofer IWM bereits nahe am operativen Einsatz; Li-
zenzmodell ist noch nicht geklart.

Integration eines Digitalen Zwillings in 5 Best practice Beispiel zur Integration von Prozess- und Werk-

Simulations- und Bewertungsketten

stoffexpertise in einen Digitalen Zwilling ; Prazisere Aussagen
zur Beanspruchbarkeit von Komponenten werden ermoglicht
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Tabelle 2.3: Darstellung der Ergebnisse mit TRL und Nutzen zu AP3 Use Case Polymere
Ergebnis TRL | Kommentar
Prozessgraphen zu allen relevanten Prozess- | 6 Best practice Beispiel
schritten des Use Case Polymere
Durchgangige Datenerfassung vom Polymer 7 Ubertragbar in industrielle Anwendung; Noch nicht inline
zum sterilen Vliesstoff bzw. 3D gedruckten
und spritzgegossenen Implantat
Inline-Erfassung von Garnfehlern 6 Best practice Beispiel; Prozesssicherheit noch sicherzustellen
Spinnprozess
Inline-Erfassung von Garnfehlern 7 Best practice Beispiel; Erfahrung ist zu erweitern
Verstreckung
Modifikation des Waschverfahrens fir 7 Best practice Beispiel; Ubertragbarkeit in die industrielle
Vliesstoffe Anwendung ist zu validieren
Auswahl der Avivage 38 Ubertragbar in die industrielle Anwendung
Inline-Erfassung der maschinenseitig aufge- 8 Ubertragbar in die industrielle Anwendung
zeichneten als auch inline am Produkt ge-
messener Spritzguss-, Extrusions- bzw.
Druckparameter
Inline-Erfassung der Morphologie des PLLA 5 Best practice Beispiel; Weitere Absicherung der Messpara-
im Spritzgussprozess durch NIR-Messungen meter und der nachgeschalteten Auswerteverfahren
Prozesssimulation im 3D Druck zur Beurtei- 5 Best practice Beispiel ; Weiterentwicklung der Werkstoff-
lung der VerschweiBung und der Morpholo- und Simulationsmodelle
gie des PLLA
EinflUsse der Prozessstufen und Nachbehand- | 7 Best practice Beispiel; Erganzung der Werkstoff- und Pro-
lungen auf den Werkstoffzustand zessmodellierung
Optimierungsstrategien zur Erreichung ge- 6 Best practice Beispiel ; Kenntnisstand ist noch zu erweitern
zielter Produkteigenschaften

1.4 Verwertbarkeit der Projektergebnisse
1.4.1  Wirtschaftliche Verwertbarkeit der Ergebnisse

Neben der Integration von Werkstoffen in digitale Industrie 4.0 Wertschdpfungsketten besitzen die erzielten Ergeb-
nisse eine Relevanz fir folgende wirtschaftliche und gesellschaftliche Bedarfe.

Mit Hilfe praziser Vorhersagen der Werkstoffeigenschaften durch den Einsatz von wissensbasierten Systemen und
Digitalen Zwillingen lasst sich Material im Sinne eines Leichtbaugedankens einsparen, wodurch gerade im Mobili-
tatssektor ein Beitrag zur Energieeffizienz und somit zur Ressourcenschonung geleistet werden kann. Der Ein-
satz von Digitalen Zwillingen in Simulationsketten befordert die Virtualisierung der Produktentwicklung und sorgt
fur eine Vermeidung von zeit- und kostenintensiven trial and error Schleifen und somit zu einer Verkiirzung der
Produkteinfithrungszeit. Mit Hilfe des Digitalen Zwillings kénnen im Rahmen der virtuellen Produktauslegung
rechenzeitintensive Simulationsschritte entlang der Prozesskette teilweise Ubersprungen werden, sodass qualitativ
hochwertigere Aussagen bei vergleichbarer Rechenzeit zu konventionellen Bewertungsketten erwartet werden kon-
nen.

In Zeiten des Fachkrdftemangels tragen digitale, wissensbasierte Systeme wie der entwickelte Materialdatenraum
dazu bei, dass Prozess- und Werkstoffexpertise zuklnftig digital vorgehalten und maschinell extrahiert werden
kann.

Wissen zu vorangegangen Produktlebenszyklen kann auf diese Weise zur Optimierung zukiinftiger Produktge-
nerationen und zur Entwicklung neuer Materialien eingesetzt werden.

In fast allen Wirtschaftsbereichen werden Unternehmen zunehmend mit Anforderungen an die Riickverfolgbar-
keit von Lieferketten konfrontiert. Zu den betrachteten Kriterien zahlen der Ressourcenverbrauch, die Herkunft
und Kritikalitat der eingesetzten Rohstoffe, die Menge umweltschadlicher Emissionen, Qualitatssicherungsaspekte
sowie die Einhaltung ethischer und sozialer Standards. Dies betrifft insbesondere die Textilbranche, die Batterieferti-
gung flr den Mobilitatssektor und medizinische Produkte. Das entwickelte Materialdatenraumkonzept basiert auf
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der Vernetzung aller relevanter Prozess- und Werkstoffdaten entlang kompletter Prozessketten und kann prinzipiell
fur einige der oben genannten Aspekte eingesetzt werden.

1.4.2 Konzept zur schrittweisen Einfiihrung eines Materialdatenraums

Aufgrund des zentralen Stellenwertes des Materialdatenraums wird ein Konzept vorgeschlagen, mit dem sich die
EinfUhrung eines Materialdatenraums in sechs Stufen bewerkstelligen lasst:

e Stufe 1: Identifikation werkstoffintensiver Prozesse, bei denen sich eine Digitalisierung in besonderem MaBe
lohnt

e Stufe 2: Digitale Abbildung einzelner Prozesse in Form von Wissensgraphen. Fir die dafir notwendige Do-
manenontologieentwicklung sollte der Kontakt zu Experten (z.B. an Instituten) gesucht werden.

e Stufe 3: Daten zu einzelnen Prozessen semantisch strukturiert ablegen

e Stufe 4: (Graph)Datenbank in Betrieb nehmen und Daten importieren

e Stufe 5: Unternehmensspezifisches Konzept zur Fusion von Prozessdaten entlang kompletter Prozessketten
entwickeln

e Stufe 6: Daten entlang von Prozessketten fusionieren und in Datenbank integrieren.

Durch die schrittweise Einfihrung ist man bereits ab Stufe vier in der Lage Abfragen an den Materialdatenraum zu
stellen, auch wenn die Vernetzung entlang der Prozesskette zu diesem Zeitpunkt noch nicht gegeben ist.

1.4.3 MaBnahmen zur Verbreitung der Projektergebnisse

Nach dem offiziellen Projektabschluss werden folgende MaBnahmen ergriffen, um die Ergebnisse zu verbreiten. Hier-
bei spielt die BMBF-Innovationsplattform MaterialDigital, die u.a. vom Fraunhofer IWM, koordiniert wird, eine tragen-
de Rolle. Die Aufgabe der Plattform ist es, fir den Standort Deutschland die Strukturierung des Themenfelds sowie
die Interaktion und Kommunikation mit interessierten Unternehmen und Instituten zu Ubernehmen. Um die Plattform
herum werden Projekte angekoppelt. Fur die Digitalisierung von Materialien sollen von der Plattform Werkzeuge ent-
wickelt und best practice Beispiele zur Verfligung gestellt werden. Das Konsortium beabsichtigt die wesentlichen
Ergebnisse (Ontologie, digitalisierte Prozesse, vernetzte Prozessdaten aus dem Materialdatenraum) der Plattform zur
Verfligung zu stellen. Damit wird gewahrleistet, dass die Ergebnisse in Deutschland eine mdglichst breite Bekanntheit
erlangen.

Im Rahmen von zwei Fraunhofer intern geférderten Projekten mit den Akronymen DMD4Future (in Zusammenarbeit
mit 14 Fraunhofer-Instituten) und Mat-o-Lab (in Kooperation zwischen dem Fraunhofer Verbund Materials und der
BAM Berlin) flieBen die Ergebnisse bereits jetzt ein. Schwerpunkt der Arbeiten ist die Modularisierung der Ontologien
und Dezentralisierung des Datenraumkonzepts. In DMD4Future steht hierbei der Aufbau zukinftiger Materialdaten-
Okosysteme im Vordergrund, wohingegen der Schwerpunkt in Mat-o-Lab aktuell auf Forschungsdaten und akademi-
schen Charakterisierungs- und Simulationsmethoden liegt.

Erste Veroffentlichungen zu den wesentlichen Projektergebnissen werden von den Forschungspartnern bereits vorbe-
reitet und sollen dazu dienen, die Ergebnisse international zur Diskussion zu stellen und zu verbreiten. Aktuelle Re-
cherchen haben ergeben, dass die semantische Wissensreprasentation im Bereich der Materialwissenschaft und
Werkstofftechnik weiterhin kaum adressiert worden ist. Insbesondere sind keinerlei Veréffentlichungen bekannt, die
sich mit der semantischen Wissensreprasentation von werkstoffintensiven Prozessketten beschaftigt haben.

Zur Starkung des Wissenstransfers werden aktuell Videos mit den Zielen, wesentlichen Projektergebnissen und zu den
erarbeiteten technologischen Bausteinen aufgenommen und sollen bis Jahresende Uber die Homepage' zum Projekt
veroffentlicht werden

! https://www.materialdigital-bw.de/
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2 Projektstruktur und -koordination (IWM, AP1)

Die wesentliche Projektstruktur inklusive der Arbeitspakete und beteiligten Institute ist in Abbildung 2.1 dargestellt.
Das Vorhaben war in vier Arbeitspakete unterteilt. Die Projektkoordination (AP1) wurde vom Fraunhofer IWM Uber-
neommen. Die Entwicklung eines Materialdatenraums erfolgte in Zusammenarbeit zwischen Fraunhofer IWM, DITF
und FZI. Hierbei war das Fraunhofer IWM fir die Implementierung verantwortlich. Die Entwicklung der Materialon-
tologien erfolgte Use Case spezifisch fir Metalle (Fraunhofer IWM) und Polymere (DITF). Die Prozessmodellierung
wurde vom FZ| verantwortet.

Im Arbeitspaket 3 (fem, Fraunhofer IPM, Fraunhofer IWM) Use Case Metalle, wurde der Aluminium-
Kokillengussprozess (fem, AP3.1) betrachtet. Im Rahmen der Prozesskontrolle (AP3.2) wurden inline-fahige Metho-
den zur Detektion von Defekten und zur ortaufgeldsten Analyse der chemischen Zusammensetzung eingebracht
(fem, Fraunhofer IPM) und durch begleitende Werkstoffcharakterisierung (fem, Fraunhofer IWM) erganzt. Die digita-
le Reprasentation der beteiligten Prozesse und Objekte erfolgte in AP3.3 und wurde in AP3.4 zur Prozessoptimie-
rung und —bewertung eingesetzt (fem, Fraunhofer IPM, Fraunhofer IWM).

Im Arbeitspaket 4 Use Case Polymere, wurden unterschiedliche Herstellungs- und Verarbeitungsprozesse zur Ferti-
gung von medizinischen Implantaten ausgehend von der Werkstoffsynthese in AP4.1 (DITF, ICT) betrachtet. Im
Rahmen der Prozesskontrolle (AP4.2) erfolgte die ausfihrliche Analyse der Ausgangs-, Zwischen- und Endprodukte.
In AP4.3 wurden die komplexen Prozessketten von der Werkstoffsynthese bis zur biologischen Funktionalitatsbe-
wertung (AP4.4) digital abgebildet.

Arbeitspakete MaterialDigital
AP1 Projektkoordination (IWM)

Veranstaltung ven Projekttreffen, eines Industrieworkshop, Schulungen zum Einsatz von Materialdaten-
raumen, Materialontologien, Materialzwillingen und Inline-Prozesstechnik, Koordination des Berichtswesens

AP2 Entwicklung eines Materialdatenraums
AP2.1 Implementierung (IWM) AP2.2 Materialontologie (DITF, IWM)  AP2.3 Prozessmeodellierung (FZI)

Datenraum zur digitalen Verwaltung der Werkstoffdaten,
Use Case spezifische Materialontologien, Prozessmodell fur
die Bewertung des Digitalisierungsgrades und Gitaussagen

AP3 Use Case Metalle AP4 Use Case Polymere
AP3.1 Gussprozess (fem, IWM) AP4.1 Werkstoffsynthese und Weiterverarbeitung
AP3.2 Prozesskontrolle (IPM, WM) (DITF,ICT)
AP3.3 Digitale Représentation des Gusswerkstoffs AP4.2 Prozesskontrolle (DITF, ICT, NMI)

(IWM) AP4 .3 Digitale Repréasentation der Polymere und
AP3.4 Prozessoptimierung und —bewertung Produkte (DITF, ICT)

(fem, IPM, IWM) AP4.4 Prozessoptimierung und biologische

Bewertung (DITF, ICT, NMI)

Abbildung 2.1 Arbeitspakete des Landesprojekts MaterialDigital

Fir die Abfrage des aktuellen Arbeitsstands und die Diskussion zum weiteren Vorgehen wurden vom Fraunhofer
IWM  monatliche Webkonferenzen durchgefiihrt. Fir die zentrale Verwaltung der Projektunterlagen, -
prasentationen und -daten wurde ein OwnCloud Zugang eingerichtet.

In den beiden Projektjahren fanden insgesamt neun Arbeitskreistreffen in unterschiedlichen Zusammensetzungen
statt.

—_

Kickoff der Institute am 21.08.2018 am Fraunhofer IWM in Freiburg

2. Industrieworkshop am 07. und 08.08.2018 am Fraunhofer ICT mit allen Instituten und dem Indust-
riebegleitkreis

3. Arbeitskreistreffen des Use Case Polymere 20.07.2019 (NMI), 30.10.2019 (NMI).

4. Industrieworkshop am 22. und 23.05.2019 Fraunhofer IWM mit allen Instituten und dem Industriebe-
gleitkreis

5. (Virtuelles) Arbeitskreistreffen am 07.04.2020 mit allen Instituten. Der geplante Industrieworkshop am

08.04.2020 musste aufgrund der COVID-19-Pandemie leider abgesagt werden.
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Die projektspezifischen Meilensteine sind in der nachfolgenden Tabelle aufgelistet.

Industrieworkshop am 06.-07.11.2019 am Fraunhofer IWM mit allen Instituten und dem Industriebe-

gleitkreis.
(Virtuelles) Arbeitstreffen Use Case Metalle am 29.04.2020

(Virtueller) Industrieworkshop am 24.-25.06.2020 mit allen Instituten und dem Industriebegleitkreis.

Projektstruktur und -koordination
(IWM, AP1)

MS Was Wann Status

M1 Erste Version eines Materialdatenraums liegt vor 12. erreicht
Monat

M2 Erster digitaler Materialzwilling fr Gussprozess liegt vor l1\/I86nat erreicht

M3 Prozessoptimierung und —bewertung des GieBprozesses ist abgeschlos- 24, erreicht
sen Monat

M4 Erster digitaler Materialzwilling flr Polymere liegt vor |1\/I86nat erreicht

M5 Prozessoptimierung und —bewertung flr polymere Implantate ist abge- 24, erreicht
schlossen Monat

Weiterhin wurden Workshops zum Umgang mit den bisher entwickelten Softwarewerkzeugen zum Materialdaten-

raum sowohl fir alle Projektpartner als auch fir weitere Interessierte vom KIT, Fraunhofer EMI und Fraunhofer IPM
am Fraunhofer IWM durchgefiihrt. Diese fanden am 05.04.2019, am 12.04.2019 und am 29.05.2019 statt. An

dem vom Fraunhofer IWM organisierten gleichnamigen Industrieworkshop am 14. und 15. Mai 2019 wurden Soft-
warewerkzeuge ebenfalls demonstriert. Aufgrund der Corona-Pandemie musste ein geplanter Industrieworkshop im
April 2020 kurzfristig abgesagt werden.

Weiterhin wurde eine Homepage eingerichtet, um externe Industriepartner Uber die Projektinhalte sowie den Pro-
jektverlauf zu informieren (https://www.materialdigital-bw.de/).
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3 Entwicklung eines Materialdatenraums (AP2)

Im Rahmen des Arbeitspakets 3, wurde ein Materialdatenraum entwickelt. Hierzu gehéren die Implementierung des
digitalen Workflows zur Datenstrukturierung (Abschnitt 3.1), die Materialontologieentwicklung (Abschnitt 3.2) sowie
die Prozessmodellierung zur Bewertung des Automatisierungs- und Digitalisierungsgrades (Abschnitt 3.3).

3.1 Implementierung des Materialdatenraums (IWM, AP2.1)

In diesem Abschnitt wird die Vorgehensweise und Technologie zum Aufbau des Materialdatenraums beschrieben.
Der Materialdatenraum stellt die digitale Wissensbasis dar, mit der Produkt-, Prozess-, Maschinen- und Sensordaten
mit menschlicher Fachexpertise entlang werkstoffintensiver Wertschopfungskette vernetzt werden kénnen.

3.1.1 Designphilosophie und -ziele des Materialdatenraums

Im Folgenden werden die grundlegende Designphilosophie und -ziele des Materialdatenraums beschrieben. Zur
Vernetzung von Daten werden im World Wide Web, bei groBen IT-Konzernen und in einigen wissenschaftlichen
Fachdomanen zunehmend Wissensgraphen eingesetzt. Wissensgraphen bestehen aus Knoten, die Uber (gerichte-
te) Kanten miteinander vernetzt werden. Generell kann ein Knoten auf diese Weise mit beliebig vielen anderen
Knoten verknlpft werden. Um die Daten maschinell lesbar zu machen und getrennte Wissensgraphen aus unter-
schiedlichen Domanen zusammenfihren zu kdénnen (Interoperabilitdt), bedarf es einer semantischen Struktur und
einem vereinheitlichten Vokabular. Letztere Anforderungen werden durch Ontologien gewahrleistet. In einer Onto-
logie werden u.a. die Knoten- und Kantenkategorien verwaltet, Restriktionen hinterlegt, welche Knoten und Kanten
miteinander verknlpft werden dirfen und logische Zusammenhange vorgegeben. Die Herkunft einer Knoten- oder
Kantenkategorie wird Uber einen eindeutigen Identifikator beschrieben, sodass scheinbar gleiche Knoten- und Kan-
tenkategoriebezeichnungen unterschiedliche Bedeutungen haben kdnnen.

Zur Ubertragung des Wissensgraphkonzepts auf werkstoffintensive Wertschépfungsketten bedarf es einer grundle-
genden Philosophie wie Daten Uber Prozesse, Objekte, beteiligte Anlagen, Maschinen, Sensoren und (Roh)Daten
miteinander vernetzt werden sollen. Im Rahmen des Projekts wurde die Vorgehensweise gewahlt, Wertschopfungs-
und Prozessketten in einzelne Prozesse zu zerlegen und jeden Prozess in Form eines Wissensgraphens zu beschrei-
ben. Im Folgenden wird ein auf diese Art und Weise modellierter Prozess als Prozessgraph bezeichnet. AnschlieBend
werden die Prozessgraphen in der chronologischen Reihenfolge ihres Auftretens in der Wertschépfungs- bzw. Pro-
zesskette zusammengesetzt. Auf diese Weise entsteht eine groBe, digitale Wissensbasis der Wertschopfungskette.
Bei der Implementierung des Materialdatenraums wurden folgende Designziele umgesetzt:

e Neben den Metadaten zu Prozessen und prozessierten Objekten bzw. Materialien sollen auch die heteroge-
nen Rohdaten maschinell zuganglich sein.

e Bei der Strukturierung, Verwaltung und Abfrage von Wissensgraphen soll soweit wie moglich auf etablierte
Standards (aus dem Semantic Web) zurlickgegriffen werden.

e Daten missen semantisch strukturiert und interoperabel sein.

e Der Prozess der Datenstrukturierung muss skalierbar sein.

o Da Wertschopfungsketten in der Regel Uber Unternehmensgrenzen hinausgehen, soll perspektivisch eine
dezentrale Verwaltung des Materialdatenraums erméglicht werden.

Abbildung 3.1.1. erklart die grundlegende Philosophie des Ansatzes am Beispiel des Kokillengussprozesses, der die
Grundlage des Use Case Metalle darstellt. Der Prozess des GieBens wird hierbei gedanklich in die Objekte vor und
nach dem GieBen (Input und Output) und den eigentlichen Prozess unterteilt. In diesem Fall ist der Input eine Mas-
sel, die aufgeschmolzen wird und das Ergebnis eines GieBBprozesses ist das Gussteil. Sowohl fir die eingehenden
und ausgehenden Objekte als auch den Prozess selbst werden in der Regel (Meta)Daten erfasst. Im Fall der Massel
sind dies z.B. die chemische Zusammensetzung und die Massel-ID. Im Fall des Kokillengussprozesses gehoren hierzu
die Prozess(regel)parameter, die Anlagen und erfassten Prozessdaten. Fir das ausgehende Gussteil seien exempla-
risch die Gussteil-ID, die Werkstoffbezeichnung und die chemische Zusammensetzung genannt.
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Abbildung 3.1.1 Schematische Abbildung des Kokillengussprozesses mit Metadaten und Prozesslogik

Ein auf diese Weise gedanklich sortierter Prozessschritt lasst sich auch in Form eines Graphen abbilden (siehe sche-
matische Darstellung in Abbildung 3.1.2). Die dicken griinen Pfeile bilden die chronologische Reihenfolge ab. Der
Pfeil zwischen der chemischen Zusammensetzung der Massel und des Gussteils soll ausdriicken, dass es sich hierbei

um dieselbe Zusammensetzung handelt (was in Realitat nicht gewahrleistet sein muss).

T S

Temperatur
der Schmelze
@ beim Abguss

Abbildung 3.1.2 Schematische Darstellung des Kokillengussprozesses als Graph

3.1.2 Technische Hiirden

Der Implementierung eines Materialdatenraums gemal der in Abschnitt 3.1.1 vorgestellten Designphilosophie stan-

den zu Projektbeginn im Wesentlichen zwei Hirden im Weg:

1. Fehlende digitale Workflows zur Uberflihrung von heterogenen und unstrukturierten Prozess- und Werk-

stoffdaten in einheitlich strukturierte Wissensgraphen

2. Fehlende Ontologien bzw. Metadatenschemata zur einheitlichen semantischen Beschreibung von Prozess-

und Werkstoffdaten.
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3.1.3 Digitaler Workflow

In diesem Abschnitt wird ein digitaler Workflow vorgestellt, um die Metadaten von Prozessen in Form von Wissens-
graphen zu modellieren. Wir verwenden hier den Begriff Prozess, wie er in der Basic Formal Ontology 2.0 definiert
ist, die in Abschnitt 3.2 als Basisontologie dient. Vor dem Hintergrund der Definition lasst sich leicht schlussfolgern,
dass komplexe Wertschopfungsketten in einzelne Prozesse unterteilt werden kénnen. Typische Prozesse im Bereich
der werkstoffintensiven Wertschopfung bzw. der Wissenschaftsdoméne Materialwissenschaft und Werkstofftechnik
sind Fertigungsprozesse, Experimente, (Daten-)Analyseprozesse und Simulationen.

Anstatt einen vollstandigen Wissensgraphen der gesamten Prozesskette mit allen Verzweigungen zu erstellen, wird
die Prozesskette wie zuvor erlautert in unteilbare Prozesse segmentiert. Ein unteilbarer Prozess kann dennoch aus
mehreren Teilprozessschritten bestehen. Diese Teilprozessschritte sollten jedoch immer in der gleichen Reihenfolge
auftreten, um den Prozess unteilbar zu machen. Es ist klar, dass die Entscheidung, ob ein Prozess unteilbar ist oder
nicht, in der Regel Expertenwissen erfordert.

Der digitale Workflow zur Datenstrukturierung besteht aus drei Modulen (siehe auch Abbildung 3.1.3):

1. Abbildung von einzelnen Prozessschritten als Prozessgraph: In diesem Schritt wird ein einzelner Pro-
zess generisch als Graph abgebildet (Prozessgraph) und in eine Excel-Vorlage tberfihrt.

2. Erfassung von Prozessdatensdtzen: Die zuvor generierten Excel-Vorlagen werden vervielfaltigt und
durch die Domanenexperten des jeweiligen Prozessschritts ausgefullt. Die Befillung kann prinzipiell auch
skriptgesteuert erfolgen.

3. Verkniipfung von Prozessdatensatzen: Im letzten Schritt der Datenstrukturierung werden die Prozess-
schritte gemaB der Reihenfolge der realen Prozesskette miteinander verknipft. Die Verknlpfung erfolgt
Uber die ein- und ausgehenden Objekte oder Datensatze der beteiligten Prozesse und wurde Uber eine Rei-
he von selbstgeschriebenen Python-Skripten und SPARQL-Abfragen realisiert. Der gesamte Wissensgraph
der Prozesskette liegt zum Ende des Datenstrukturierungsprozesses in einer Graphdatenbank vor (hier
GraphDB) und kann mittels des standardisierten RDF Formats zur Abbildung von Wissensgraphen importiert
und exportiert werden. Zur Formulierung von Abfragen wurde die Abfragesprache SPARQL eingesetzt.

' Barry Smith: Basic Formal Ontology 2.0 — Specification and user’s guide, 2015.
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Abbildung 3.1.3 Digitaler Workflow zur Strukturierung, Erfassung, Speicherung und Abfrage

Die einzelnen Schritte des digitalen Workflows zur Datenstrukturierung werden im Folgenden detailliert beschrie-
ben.

Erstellung eines Prozessgraphen

Der erste Schritt des digitalen Workflows besteht darin, einen unteilbaren Prozessschritt als Wissensgraphen darzu-
stellen, der sog. Prozessgraph. In diesem Projekt wurde die Software Inforapid KnowledgeBase Builder verwendet, die
auch als kostenlose Web-Anwendung zur Verfligung steht. Innerhalb der Software Inforapid KnowledgeBase Builder
kénnen Knoten und Kanten per drag-and-drop erstellt werden. Der Graph wird als lokale SQLite-Datenbankdatei
gespeichert, die heruntergeladen und weiterverarbeitet werden kann. Jedem Knoten und jeder Kante kénnen u.a. ein
Name, eine Kategorie und eine Beschreibung zugeordnet werden. Innerhalb des vorgestellten Workflows sind immer
ein Name und eine Kategorie erforderlich. Die Knotennamen dienen zwei Zwecken: Erstens dient der Knotenname
der eindeutigen Identifikation eines Knotens innerhalb des Graphen. Dies erfordert die Wahl eines eindeutigen Na-
mens, z.B. durch Hinzufligen einer fortlaufenden Nummer. Zweitens verbessert der Knotenname die Lesbarkeit. Dies
ist wichtig, da die Namen von (Literal)Knoten, denen Dateneigenschaften zugewiesen werden, spater innerhalb einer
Excel-Vorlage wiederverwendet werden und typischerweise auch von anderen Benutzern (z.B. im Labor) interpretiert
werden mussen. Das Kategoriefeld wird verwendet, um eine bestimmte Ontologieklasse zuzuordnen. Erwahnenswert
ist, dass die Ontologieentwicklung (z.B. mit dem kostenlosen Ontologie-Editor Protégé) und das Prozessgraphdesign
typischerweise iterative Prozesse sind und Expertenwissen Uber den Prozess erfordern.

Um Abfragen zu erleichtern, wurde eine vereinheitlichte Kernstruktur flr die Prozessgraphen entwickelt (siehe Ab-
bildung 3.1.5). Die Kernstruktur besteht aus 12 Knoten und 8 Objekteigenschaften, die direkt mit dem Prozess ver-
bunden sind. Wenn sie fir das Design des Prozesses irrelevant sind, kénnen Knoten und zugehérige Objekteigen-
schaften weggelassen werden. Beim Prozessdesign muss die Kategorie des Prozessknotens in der Mitte von Abbil-
dung 3.1.5 verfeinert werden (z.B. durch PermanentMoldCasting).

17



Entwicklung eines
Materialdatenraums (AP2)

Prozessdatensatz: Daten, die wahrend eines
Prozesses anfallen bzw. das Ergebnis daraus sind

ProcessDataSet
Eingehendes bzw. It SOLL-RegelgroBen
zu prozessierendes [EUEECEEEIEEES]
Objekt

Verwendete

p—— Regelwerke,

Eingehender bzw. * Verfahrens-
zu prozessierender § anweisungen

Datensatz % “E ¢
h Durchfihrende
Person
Alles was Zeit [r—

braucht

hasGperator

Software, z.B. fur Regelung, Daten-

erfassung, Simulation, aber auch [EEEEIEEEETE
Skripte fur die Datenanalyse

Beteiligte Anlagen, Messmittel,
Maschinen, Verbrauchsmaterialien e

Teilprozesse, die nicht im letzten
Detail beschrieben werden

SubprocessSet

bject (after process
Beteiligte Infrastruktur D’m‘(a S

- InfrastructureEquij tSet
(z.B. Anschlisse) S

Té 1l
el A\usgehendes bzw.

Zeitstempel prozessiertes Objekt

Abbildung 3.1.5 Darstellung der vereinheitlichten Kernstruktur zur Erstellung von Prozessgraphen
Im Folgenden wird die Bedeutung der Kernknoten und Objekteigenschaften erlautert:

e isinputFor und hasOutput sind Relationen zur Beschreibung der chronologischen Reihenfolge entlang der
Prozesskette und werden an Knoten angehangt, die entweder der Input fir einen Prozess (Objekt und Da-
tensatz) oder dessen Output (Objekt und Prozessdatensatz) sind. Wahrend des Prozessgraphdesigns kénnen
die Kategorien der ein- und ausgehenden Objekte weiter spezifiziert bzw. verfeinert werden. Dasselbe gilt
flr den eingehenden Datensatz. Der Knoten ProcessDataSet fihrt alle Daten zusammen, die entweder im
Laufe eines Prozesses erzeugt werden (z.B. Rohdaten) oder das Ergebnis davon sind (z.B. analysierte Materi-
aleigenschaften?).

e Die Sollwerte und RegelgréBen des Prozesses werden dem Knoten ProcessParameterSet zugeordnet.

e Die im Prozess verwendeten Maschinen, Messgerate und Verbrauchsmaterialien werden dem Knoten Pro-
cessSetup zugeordnet.

e Der Knoten InfrastructureEquipmentSet fihrt die notwendige Infrastruktur (z.B. Anschlisse fir Kihlwasser
oder Druckluft) zusammen

e Jede Art von Software (z.B. zur Datenerfassung, Gerétesteuerung, Simulation) und Skripten (z.B. zur Daten-
analyse) wird dem Knoten SoftwareArchitecture zugewiesen.

e Der Knoten Procedure wird verwendet, wenn der Prozess in Ubereinstimmung mit Verfahrensanweisungen
oder Standards durchgefuhrt wird.

e  Operator: Eine Person, die den Prozess ausflhrt.

e Der Knoten SubprocessSet flihrt alle Teilprozessschritte zusammen, die hilfreich sind, um die Logik oder den
Ablauf des Prozesses zu verfeinern, die aber nicht in allen Einzelheiten beschrieben sind.

Die Kernstruktur wurde im gesamtem Projekt flir beide Use Cases eingesetzt. Die Prozessgrapherstellung erfolgte in
der Regel in einem Interviewformat zwischen IT- und Fachexperten der jeweiligen Prozessdomane und bendétigt je
nach Komplexitat wenige Stunden bis Tage pro Prozess. Mit der automatisierten Erzeugung einer generischen Excel-
Vorlage zur Metadatenerfassung aus dem Prozessgraphen wird der Teilschritt der Prozessgrapherstellung abgeschlos-
sen. Hierzu wurde vom Fraunhofer IWM ein Skript entwickelt, dass die SQLite-Datei der Software Inforapid Knowled-
geBase Builder ausliest und in eine Excel-Vorlage umwandelt.

T Materialeigenschaften kdnnen aber auch direkt Objekten zugeordnet werden
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Exemplarische Prozessgraphen werden Use Case spezifisch in den Abschnitten zur digitalen Reprasentation dargestellt
(siehe Abschnitt 4.3.1 und Abschnitt 5.6.1).

Erfassung von Prozessdatensatzen

Die Excel-Vorlage zur Metadatenerfassung beliebiger Prozessschritte ist in Abbildung 3.1.6 schematisch dargestellt
und beinhaltet drei Tabellenblatter. Tabellenblatt user_variables enthalt die Benutzeransicht zur Metadatenerfassung.
Hier erfolgt die Wertzuweisung. Die in der Spalte Variable name enthaltenen Namen beziehen sich auf die Literatkno-
tennamen aus den Prozessgraphen (naheres dazu spater). Im Tabellenblatt gdtriples wird der Wissensgraph zeilenwei-
se Uber Knotennamen und -kategorien (Subject/Object name/type) sowie Kantennamen und —kategorien (Predicate
name/type) abgebildet. Dieses Tabellenblatt ist zum Beflillen unerheblich, aber eine unverzichtbare Information, um
die Logik des Prozessgraphen im weiteren Verlauf des digitalen Workflows beizubehalten. Im letzten Tabellenblatt
namespaces konnen Identifikatoren mehrerer Ontologien (sog. namespaces) verwaltet werden.

Variable name | Variable value
1 . ID (ingot)
}of producer (ingot) 1
aterial name (ingot, cast part)
[Unit symbol (temperature, general material info) L ?) W) \
Value (casting temperature, general material info) |
Value (mold temperature as supposed, general material info) | O ntO | Og Ie I RI u nd namespace
Unit symbol (density as supposed, general material info)
Value (density as supposed, general material info) : A B
Date time start of process (yyyy-mm-dd hh:mm:ss) L 1 prefix gname

Date time end of process (yyyy-mm-dd hh:mm:ss) 2 _ default__ https://www.iwm.fraunhofer.de/ontologies/bwmd-ontology

Object ID (cast part) user variables | gdtriples namespaces ®

Name of inert gas atmosphere (standard: Argon 4.8) -

Material name (permanent mold] | J | . .

user_variables | gdtriples namespaces ® Knoten-Kante-Knoten BEZIGhungen mit Namen
und Kategorien wird zeilenweise abgebildet
A B G D E F
@ Subject name | Subject type J Predicate name | Predicate type | Object name | Object type
ngot__1 Ingot isinputFor isinputFor PermanentMoldCasting__1 PermanentMoldCasting

3 PermanentMoldCasting__1 PermanentMoldCasting hasOutput hasOutput CastPart__1 CastPart

4 GeneralMaterialinfo__1 GeneralMateriallnfo islnputFor isinputFor PermanentMoldCasting__1 PermanentMoldCasting

5 PermanentMoldCasting__1 PermanentMoldCasting hasPart hasPart SubprocessSet__1 SubprocessSet

6 SubprocessSet__1 SubprocessSet hasPart hasPart Melting__1 Melting

7 ProcessSetup__1 ProcessSetup hasPart hasPart InertGasAtmosphere__1 InertGasAtmosphere

user_variables | gdtriples | namespaces = (@ ‘ y

Abbildung 3.1.6 Darstellung der Excel-Vorlage zur Metadatenerfassung

Der aktuelle digitale Workflow sieht vor, dass fur jeden Prozessschritt eine Vorlage zu beflllen ist. Alle ausgefillten
Excel-Vorlagen wurden zentral in einem Ordner abgelegt. Neben den erfassten Metadaten wurden auch die Rohda-
tensadtze zu den Prozessschritten gesammelt, zentral abgelegt und in den Excel-Tabellen verlinkt.

Besonderheiten bei der Konvertierung des Prozessgraphen in eine Excel-Vorlage

Bei der generischen Modellierung von Prozessen als Prozessgraph wird man regelmaBig vor die Problematik gestellt,
dass die Anzahl von z.B. ausgehenden Objekten aus einem Trennprozess oder die Anzahl chemischer Elemente zu
einer chemischen Zusammensetzung variieren kann. Dieses Problem wurde geldst, indem man dem Kantennamen
(z.B. hasOutput oder hasPart) im Prozessgraph ein Suffix hinzufligt. Der Suffix

e {1..n] bedeutet, dass die nachfolgenden Knoten mindestens ein- oder n-mal vorkommen, wobei n eine posi-
tive ganze Zahl ist. Beispiel Separating = hasOutput{1..n} =2 Object,
e {0..n} bedeutet, dass die nachfolgenden Knoten gar nicht oder maximal n-mal vorkommen.

Bei der spateren Umwandlung der Excel-Vorlage in eine RDF-Datei wird der Suffix entfernt und auch nicht als speziel-
le Kantenkategorie in der Ontologie aufgeflhrt. Literale, die auf ein solches {7..n} oder {0..n} Konstrukt folgen, sind
innerhalb der Excel-Vorlage in der Benutzeransicht mit der Kombination aus ,#“ und einer Laufnummer gekenn-
zeichnet. Ein auf diese Art und Weise gekennzeichnetes Variablen-Werte-Paar kann durch den Benutzer beliebig ver-
vielfaltigt werden (siehe Abbildung 3.1.7).

19



Entwicklung eines
Materialdatenraums (AP2)

A B
1 Variable name Variable value
2 Object ID (ingot)
4 Material name (ingot, cast part) AlSi10Mg
8 Unit symbol (density as supposed, general material info) g/cmA3
9 Value (density as supposed, general material info) 2.65
10 Date time start of process (yyyy-mm-dd hh:mm:ss) 2018-09-13
14 Material name (permanent mold) 1.2343
15 IEquipment name (casting machine) VC500D
20 Value (crucible temperature as supposed) 850
21 Value (mold temperature as supposed) 100
22 Unit symbol (mold and crucible temperature as supposed) 5C

26 File name (excel file with process data)

27 URL to folder (excel file with process data)
44 Element symbol (base element of chemical composition, cast part) |Al
45 Element symbol (weight fraction, cast part)_#1 Si

Chem. Zusammensetzung 46 Value (weight fraction, cast part)_#1 10.3
beste h-t aus 17 E | ementen 47 Unit symbol (weight fraction, cast part)_#1 %
54 Element symbol (weight fraction, cast part)_#4 Mg
> _#1 . H#17 55 Value (weight fraction, cast part)_#4 0.47
56 Unit symbol (weight fraction, cast part)_#4 %
93 Element symbol (weight fraction, cast part)_#17 Sr
94 Value (weight fraction, cast part)_#17
Object ID (cast part) 95 Unit symbol (weight fraction, cast part) #17 %
0A
user_variables | gdtriples | namespaces
) WeightFraction__1 BLlALLLIE P B @
G)/ e
Value (weight fraction,

cast part)

Abbildung 3.1.7 Exemplarische Nutzung des {1..n} Konstrukts am Beispiel der benutzerspezifischen Vervielfaltigung
von chemischen Elementen im Rahmen einer chemischen Zusammensetzung (Anmerkung: Nicht alle Zeilen der
Excel-Tabelle sind eingeblendet)

Verkniipfung von Prozessdatensdtzen

Die VerknUpfung der Prozessdatensatze gemaB der Reihenfolge der realen Prozesskette erfolgt Gber die ein- und
ausgehenden Objekte oder Datensatze der beteiligten Prozesse und wurde Uber eine Reihe von selbstgeschriebenen
Python-Skripten, die SPARQL-Abfragen entlang der Prozesskette ermdglichen. Hierzu wird zunachst die Prozesskette
mit der Software Inforapid KnowledgeBase Builder schematisch entlang der isinputFor/hasOutput Kanten abgebildet.
Dies ist exemplarisch in Abbildung 3.1.8 fir den Kokillengussprozess mit nachfolgender Computertomographie,
Trennprozessen, Warmebehandlungsschritten und mechanischer Charakterisierung in Form von Zugversuchen oder
Hartemessungen dargestellt.

tomographie g o | P == e e
ugnq'?m‘?‘ ?;} o n — .. A
s 2 PECm e o |lopT wapn gyn g o ‘ L

)\ < o oy J\ (Hartemessur

Abbildung 3.1.8 Schematische Abbildung der Prozesskette des Use Case Metalle

Eine Detailansicht der Abbildung der Prozesskette ist in Abbildung 3.1.9 zu sehen. Jedem Prozessschritt werden zu-
nachst die ein- und ausgehenden Objekte zugewiesen (sofern vorhanden). Im dargestellten Beispiel ist das Ergebnis
des Kokillengussprozesses (PermanentMoldCasting) ein Gussteil (CastPart). Das eingehende Gussteil des Computer-
tomographieprozesses (ThreeDimensionalXRayComputerTomography) wird als separater Knoten beschrieben. Durch
die Kante vom Typ isSameAs werden die beiden Knoten verschmolzen. Das Beschreibungsfeld der Objektknoten wird
genutzt, um alle Objekt-IDs zu verwalten. Hierbei muss die Anzahl der IDs links und rechts von der isSameAs Bezie-
hung nicht zwingend Ubereinstimmen, da z.B. mehr Teile aus einem Prozess herausgekommen sein kénnen als in den
nachsten Prozessschritt reingehen. Das Beschreibungsfeld der Prozessknoten wird genutzt, um auf die zum Prozess-
schritt zugehdrigen, beflllten Excel-Vorlagen zu verweisen. Hierbei ist der Name der Excel-Vorlage anzugeben. Mit
Hilfe der bereits erwahnten Python-Skripte und SPARQL-Abfragen werden die Prozesskettenstrange im Einklang mit
den ein- und ausgehenden Objekten vervielfaltigt, die Prozessknoten durch die vollstdndigen Prozessgraphen ersetzt
und der Wissensgraph in das RDF-Format konvertiert.
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Abbildung 3.1.9 Detailansicht der Prozesskette des Use Case Metalle

Der gesamte Wissensgraph der Prozesskette liegt zum Ende des Datenstrukturierungsprozesses in einer Graphdaten-
bank vor (hier GraphDB) und kann mittels des standardisierten RDF Formats zur Abbildung von Wissensgraphen im-
portiert und exportiert werden. Zur Formulierung von Abfragen auf der resultierenden Wissensbasis wird die Abfrage-
sprache SPARQL eingesetzt.

3.2 Materialontologie (IWM/DITF, AP2.2)

In diesem Abschnitt wird die entwickelte BWMD-Ontologie vorgestellt, die zur semantischen Strukturierung des
Materialdatenraums und der abgebildeten Prozessketten eingesetzt wurde. Die Use Case spezifischen Erweiterun-
gen sind in den Abschnitten (3.2.1 fir Metalle und 3.2.2 fur Polymere) zu finden.

Zur Entwicklung der Materialontologie wurde auf die freie Ontologieentwicklungssoftware Protégé der Standford
University zurlckgegriffen und die Ontolgie im OWL (Web Ontology Language) Format exportiert. Von besonderer
Bedeutung sind bei der Entwicklung die Ausarbeitung der Klassenhierarchie der Knoten und Kanten, aus denen die
Prozessgraphen flr jeden Prozessschritt instanziiert werden. Bei den Kantentypen wird zwischen object properties
und data properties unterschieden. Bei den data properties handelt es sich um spezielle Kanten, an denen Werte
(literals) angehangt werden. Demzufolge sind alle anderen Kanten, an denen keine Literale angehangt werden vom
Typ object property. Die Grundphilosophie bei der Entwicklung der BWMD-Ontologie war es, dass die Klassenhie-
rarchie der Knoten maéglichst spezifisch ausgearbeitet wurde, wohingegen die object und data properties moglichst
allgemeingtiltig gehalten wurden.

Die BWMD-Ontologie basiert auf der Basic Formal Ontology (BFO) und ist fir die Modellierung werkstoffintensiver
Prozessketten gedacht. Solche Prozessketten umfassen neben den Prozessen die verarbeiteten und resultierenden
Objekte und Daten (Rohdaten und analysierte Eigenschaften), die beteiligten Prozessparameter, die beteiligten Ma-
schinen, Forschungsgeréte, Infrastruktur und Software. Die Materialstruktur kann u.a. in Bezug auf die chemische
Zusammensetzung, das Materialvolumen und die Materialoberflache spezifiziert werden.

Abbildung 3.2.1a zeigt schematisch den grundsatzlichen Klassenbaum mit Begrifflichkeiten aus der BFO (in schwarz)
und exemplarische Klassen aus der BWMD-Ontologie (in grin). Neben den Klassenhierarchie sind auch einige we-
sentliche object properties (rote Pfeile) dargestellt. Bei der Klassenhierarchie ist zu beachten, dass in Abbildung 3.2.1
flr eine bessere Lesbarkeit u.a. leicht abweichende Begrifflichkeiten von der eigentlichen Ontologie verwendet wer-
den. Es sei angemerkt, dass alle in Abbildung 3.1.5 sichtbaren Klassen der Kernstruktur zur Erstellung von Prozess-
graphen Teil der BWMD-Ontologie sind. Die vollstandige BWMD-Ontologie mit Ablegern fir den Use Case Metalle
und Polymere wird zukinftig veréffentlicht und kann auf Anfrage als. owl-Datei von den Instituten erhalten wer-
den. Neben der Klassenhierarchie sind in Abbildung 3.2.1b und 3.2.1c die object und data properties abgebildet.
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Abbildung 3.2.1 a) Schematische Abbildung der Klassenstruktur der BWMD-Ontologie, b) object properties, c) data
properties
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Schematische Darstellung der BWMD-Ontologie

Basisontologie
Basic Formal Ontology BFO

Domanenontologie
Use Case Metalle & Polymere

[=] I owltopDataProperty
[=] W hasYalue

B hasDoubleLiteral

I hasintegerLiteral

B hasRealliteral

[=] W hasStringLiteral

B hasUnitSymbaol
B refersToElementSymbol

Eine der wesentlichen Herausforderung bei der Anwendung von Ontologien zur Verwaltung von Material- und Pro-
zessdaten ist der Umgang mit physikalischen GréBen und Einheiten. In diesem Projekt wurde in Anlehnung an die
QUDT-Ontologie' ein handhabbarer Umgang mit GroBen und Einheitssymbolen eingeschlagen. Hintergrund ist die
Tatsache, dass Einheiten im Rahmen von Versuchs- und Prozessprotokollen in der Regel in Form von Symbolen an-
gegeben werden (z.B. ,s” als Symbol fir Sekunde oder ,MPa” als Symbol fir Megapascal). GréBen (quantity), Gro-
Benklassen (quantity type), Einheiten (unit) und Einheitssymbole (unit symbol) fallen unter die BFO-Klasse Qualtity
mit der u.a. spezifische Eigenschaften von Objekten und Prozessen beschrieben werden (siehe Abbildung 3.2.2a).
Der Umgang mit GroBen und Einheiten lasst sich am besten in graphischer Form darstellen (siehe Abbildung

3.2.2b).

T www.qudt.org
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50
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a)
Abbildung 3.2.2 a) Darstellung der Klassenhierarchie zum Umgang mit GroBen und Einheiten, b) Graphdarstellung
der Zuweisung von Wert und Einheitssymbol zu einer physikalischen GroB3e

3.2.1 Materialontologie des Use-Case Metalle

In diesem Abschnitt wird die ausgearbeitete Materialontologie des Use Case Metalle beschrieben. Der Schwerpunkt
der Doméanenontologie liegt auf der Beschreibung der Use Case spezifischen Prozesse, Objekte, Datensatze, Pro-
zessparameter, Objekt- und Materialeigenschaften sowie der notwendigen Identifikatoren. Die folgenden Abbil-
dungen 3.2.3 bis 3.2.7 bilden einen groBen Anteil der Klassenhierarchie ab, wobei aus Griinden der Ubersichtlich-
keit nicht alle Klassen dargestellt werden.

Prozesse

In Abbildung 3.2.3 ist die Klassenhierarchie der Use Case spezifischen Prozesse dargestellt. Im Sinne der BFO ist ein
Prozess wie folgt definiert: Ein Prozess umspannt einen Zeitraum und es besteht eine Abhangigkeit zu einer Mate-
rialentitat (material entity). Unter die Use Case spezifischen Prozesse fallen in diesem Sinne:

e Experimente: z.B. mechanische Charakterisierungsmethoden, Mikroskopie und Spektroskopieverfahren,

e Herstellungs- und Fertigungsverfahren: z.B. Kokillengussprozess, Trennverfahren, Warmebehandlungspro-
zesse

e  Zerstorungsfreie Prifverfahren: z.B. 3D-Rontgen-Computertomographie
e Vorbereitungsprozesse: z.B. metallographische Probenvorbereitung.

Objekte

In Abbildung 3.2.4 ist die Klassenhierarchie der Use Case spezifischen Objekte dargestellt. Im Sinne der BFO sind
Objekte physischer Art, dreidimensional und besitzen eine Masse. Hierzu gehoéren u.a.

e Verarbeitete Materialien/Werkstoffe

e Technologische Produkte: z.B. Halbzeuge, Verbrauchsmaterialien, technische Ausstattung, Anlagen, Ma-
schinen, Bauteile, Messmittel und Proben.

Die Klassen EngineeringMaterial (Werkstoff)und TechnologicalProduct (technologische Produkte) sind in diesem Fall
zwei unterschiedliche Ansichten auf dieselben Objekte. Im ersteren Fall wird das Objekt als Materialklumpen einer
bestimmten Werkstoffklasse gesehen. Im letzteren Fall steht die technische Funktionalitat in Form einer Produktbe-
zeichnung im Vordergrund.
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Abbildung 3.2.3 Darstellung der klassifizierten Prozesse des Use Case Metalle
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Abbildung 3.2.4 Darstellung der klassifizierten Objekte des Use Case Metalle
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Unter der BFO Klasse generically dependent continuant (Abbildung 3.2.5) kdnnen Datensatze, physikalische (oder
mathematische) Modelle, Verfahrensanweisungen und Software einsortiert werden. Unter Datensatze fallen z.B.
Daten, die wahrend eines Prozesses aufgezeichnet werden bzw. das Ergebnis eines solchen sind (ProcessDataSet),
spezifische Dateiformate, Datensatze mit denen die Struktur von Materialien beschrieben wird (z.B. die chemische

Zusammensetzung), Datensdtze zur Zusammenflihrung von Prozess- und Regelparametern (ProcessParameterSet)
sowie Datensatze zur Beschreibung von Zeitangaben.

- owl Thing
= Entity
= Continuant
= GenericallyDependentContinuant
] InformationContentEntity
= Data Set
MaterialData Set
ProcessDataSet
ProcessParameterSet
= SpecificDataFormat
= FieldData
= OneDimensionalFieldData
Column
ThreeDimensionalFieldData
= TwoDimensionalFieldData
ExcelSheet
Table
File
Literal
= Structuralinfo
- Geometrylnfo
SpecimenGeometryParameter
= Material Structurelnfo
ChemicalComposition
Material Surface Structurelnfo
MaterialVolume Structurelnfo
TemporalData Set
PhysicsModel
= Regulation
= Procedure
MetallographicPolishingProcedure
= Software
ControlSoftware
DataAcquisition Software
Machine Software
= Simulation Software
Preprocessing Software
Software Script
SoftwareTool
SoftwareArchitecture

Abbildung 3.2.5 Darstellung der BFO-Klasse generically dependent continuant des Use Case Metalle

Eine Unterklasse der BFO-Kategorie quality stellen physikalische und nichtphysikalische GréBen dar, die objekt- und
prozessspezifisch sind und nicht fir sich alleine stehen kénnen. Hierzu gehdren Mengenangaben, Koordinaten,
mechanische, chemische und physikalische Eigenschaften, Prozessparameter und Struktureigenschaften (von Mate-

rialien, Objekten, Dateien...). Die Ausfihrlichkeit des Klasse quantity unterstreicht die besondere Bedeutung zur
Beschreibung werkstoffintensiver Prozessketten.
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Abbildung 3.2.6 Darstellung der klassifizierten physikalischen und nichtphysikalischen GréBen des Use Case Metalle

Zur ldentifikation von Objekten, Prozessen, Software-Versionen, Dateien etc. werden unterschiedliche Identifikato-
ren bendtigt. Hierbei kann es sich um simple Bezeichnungen und Namen, aber auch lokal oder global gultige IDs
und Pfadangaben handeln. Fir die eindeutige Identifikation von Objekten wurde im Use Case Metalle der Identifika-
tor ObjectID verwendet, wobei einem Objekt auch weitere IDs zugewiesen wurden.
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Abbildung 3.2.7 Darstellung der Identifikatoren des Use Case Metalle

Die mit Hilfe der Domanenontolgie flr den Use Case Metalle beschriebenen Prozesse werden in Abschnitt 4.3.1
beschrieben und zur Strukturierung des Materialdatenraums zum Kokillengussprozess eingesetzt (Abschnitt 4.3.2)

3.2.2 Materialontologie des Use Cases Polymere

Ontologieentwicklung (Vorgehen)

Als Basisontologie wurde im Use Case Polymere die vom Fraunhofer IWM bereitgestellte, erweiterte BFO genutzt. Die
Erweiterungen betrafen im Wesentlichen Begriffe, die aus dem Uses Case Metalle stammen und waren somit fir die
Prozesse und Materialien des Anwendungsfalls Polymere nur eingeschrankt verwendbar. Aus diesem Grunde wurden
diese speziell auf Metalle ausgerichteten Begriffe wieder aus der Ontologie entfernt.

Materialontologien kénnen nicht bzw. nur sehr eingeschrankt verallgemeinernd erarbeitet werden. Sie missen auf
einen konkreten Anwendungsfall bezogen erstellt werden, so dass die Grenzen klar abgesteckt sind. Ansonsten wer-
den sie schnell undbersichtlich und widersprtchlich.

Deshalb wurden im nachsten Schritt die Prozessmodelle des Uses Cases sehr detailliert und fir alle Prozesse (Herstell-
und Priifprozesse) erstellt (siehe Abschnitt 5.6.1). In diesen Prozessmodellen wurden dann die Prozesse und Materia-
lien identifiziert und die Taxonomie innerhalb der Ontologie entsprechend erweitert.

Das vom Fraunhofer IWM bereitgestellte Werkzeug zur Konvertierung der Ontologie (RDF-Datei) in das Format, wel-
ches zur Prozessmodellierung (KDB bzw. Sqlite) bendtigt wird, erlaubt es leider nicht, Anderungen an der Ontologie
in die Prozessmodelle zu Gberfiihren. Die Uberarbeitung der Prozessmodelle musste nach Anderungen an der Ontolo-
gie von Hand durchgefihrt werden, was keine iterative, Hand-in-Hand arbeitende Erarbeitung von Ontologie und
Prozessmodell erlaubt.

Die Bestimmung notwendiger Begriffe im Taxonomie-Teilbaum , Quality” erfolgte deshalb im ersten Schritt auch nur
rudimentar. D.h. es wurden zu Beginn nur wenige allgemeinere Begriffe, wie der Begriff , ObjectProperty” fur fast
jede Art von Materialcharakteristik und der Begriff , ProcessSetting” fiir die Prozessparameter eingefiihrt. Erst in ei-
nem zweiten Schritt wurden diese dann weiter detailliert und beispielsweise um spezifischere Einstellung von Maschi-
nen oder Materialeigenschaften konkreter Materialien erweitert.

Im Gegensatz zu den Taxonomiebegriffen (Klassen) in der Ontologie, bei den sich die Materialontologien der beiden
Uses Case deutlich voneinander unterscheiden, sind sie bei den Relationen (Object properties und Data properties)
weitestgehend identisch. Abbildung 3.2.8 zeigt die in der Ontologie definierten Relationen.
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Abbildung 3.2.8: Relationen (links: Object properties, rechts Data properties) der Materialontologie

Aktueller Stand

Der aktuelle Stand der Materialontologie ist eng verknipft mit den Prozessmodellen. Dies wird in den folgenden Bei-
spielen verdeutlicht.

Abbildung 3.2.9 zeigt den Zusammenhang zwischen (den Begriffen) der Ontologie und den Prozessmodellen. In der
Ontologie links werden im Teilbaum ,MaterialEntity” die Begriffe (Classes) , Granulate” und , PartlyOrientedYarn”
definiert. Diese Begriffe sind die in den Knoten im Prozessmodell referenzierten Knotentypen (Categories).

So ist der Knotentyp des mit Granulat bezeichneten Knotens im linken Prozessmodellausschnitt (Abbildungsmitte)
.Granulate”. Der als Knotenbezeichner verwendete deutsche Begriff wurde lediglich verwendet um die Kommunika-
tion mit den Experten der Anwendungsdomane zu erleichtern.

Dasselbe gilt fir den Knoten im rechten Prozessmodell, der mit POY-Garn bezeichnet ist. Sein Knotentyp ist , Part-
lyOrientedYarn”, wie er in der Ontologie definiert wurde.

v-@ m § i Granulat-Charge-Nr
v @ Object :
b Being 6
) Consumable 3
V- EngineeringObject
V¥ () EngineeringMaterial
' CompositeMaterial
v Fiber
¢ FullDrawnYarn
) PartlyOrientedYarn
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) Human
b {0 MatterObject
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" Speciment
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) Solution
~ Powder

hasProperty POY-Garn-Charge-Nr

Bezeichnung

(Granulat) Bezeichnung

(POY-Garn)

hasinfo >®

Abbildung 3.2.9: Zusammenhang zwischen Ontologie und Prozessmodell am Beispiel Material

Die in der Ontologie definierten Begriffe zur Charakterisierung von Materialien und deren Verwendung in den Pro-
zessmodellen illustriert Abbildung 3.2.10.

Die ,MechanicalObjectProperty” (= mechanische Objekteigenschaft) ,YarnStrength”, die in der Ontologie definiert
ist, ist der Knotentyp des mit Festigkeit benannten Knotens im Prozessdiagramm. Der Typ des Knotens Bruchdehnung
ist der Ontologiebegriff ,ElongationAtBreak”.
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Abbildung 1.2.10: Zusammenhang zwischen Ontologie und Prozessmodell am Beispiel Materialkenndaten

Wie in den beiden zuvor gezeigten Fallen, so besteht auch bei den Prozesseinstellungen ein direkter Zusammenhang
zwischen Ontologie und den Prozessmodellen wie in Abbildung 3.2.11 zu sehen ist.

Allerdings wurde hier fiir die Prozesseigenschaft Anblasung-Druck kein spezifischer Begriff in der Ontologie definiert,
sondern auf den etwas allgemeineren Begriff , PressureSetting” zurlickgegriffen. Analoges gilt flr die Prozesseinstel-
lung Anblasung-Geschwindigkeit die vom Typ , FlowRateSetting” ist.

Dieses Vorgehen zeigt, dass es nicht notwendig ist fir jeden Knoten der Prozessmodelle einen individuellen Begriff in
der Ontologie zu definieren. In manchen/vielen Féllen kann auch ein verallgemeinerter Begriff verwendet werden,
zumindest wenn wie in diesem Fall dieselbe physikalische GréBe (Druck) beschrieben wird.

v ProcessSetting

®
» & EnvironmentalSetting
v-- @ [FEes
@ Position Setting
@ PressureSetting
v @ VelocitySetting
) FlowRate Setting
) FeedRateSetting
@ RotationalSpeedSetting
@ ThermalSetting

a2 [RPPPrYY

Abbildung 3.2.11: Zusammenhang zwischen Ontologie und Prozessmodell am Beispiel Prozesseinstellungen

Der aktuelle Detaillierungsgrad der Ontologie erlaubt es den Anwendungsfall Polymere und hier speziell die
Vliesstoffherstellung zu beschreiben. Eine weitere Detaillierung im Bereich der Prozessparameter und der Materialcha-
rakteristika ist jedoch wiinschenswert.

Erweiterungsansatze

Die vorliegende Materialontologie Polymere kann an verschiedenen Stellen weiter detailliert und erganzt werden, um
fur weitere Anwendungsfalle, wie beispielsweise die Herstellung von Polymer-basierten Produkten, die nicht aus den
Bereichen Textil, 3D-Druck und Spritzguss stammen, genutzt werden zu kénnen.
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Konkrete Stellen zur Detaillierung sind beispielsweise:

e Teilbaum ,Process”: Erganzung um weitere Herstellungsprozesse im Abschnitt ,, Manufacturing” sowie um
weitere Prif- und Messprozesse in den jeweiligen Unterbaumen

e Ausbau der in der Ontologie vorhanden Materialien in den Teilbaumen ,MatterObject” und , Engineering
Object”

e Erweiterung des Teilbaums ,Equipment” um Maschinen- und Anlagetypen, die in den Prozessen verwendet
werden bzw. zur notwendigen Infrastruktur gehéren.

e Parallel zur Erweiterung der Begriffe in den zuvor genannten Teilbdumen muss die Ontologie auch im Bereich
. Quantity” und hier speziell innerhalb von ,ObjectProperty” und , ProcessSetting” erganzt und weiter detail-
liert. Entsprechende Untergliederungen zur Strukturierung sind bereits angelegt.

Darlber hinaus kann die Ontologie auch mit Materialontologien anderer Anwendungsfalle sowie mdglicherweise
anderer Materialklassen kombiniert und zusammengefiigt werden, um vollig neue Einsatzfelder zu erschlieBen. Dieser
Ansatz wird aktuell in der vom BMBF geforderten Initiative MaterialDigital (siehe Plattform Material-Digital
www.materialdigital.de) verfolgt.

3.3 Prozessmodellierung (FZI, AP2.3)

Die digitale Vernetzung und Durchgangigkeit aller Daten mit Materialrelevanz entlang der Herstellungsprozesse er-
folgt Uber den Einsatz des Materialdatenraums (AP2). Zwischen einzelnen Prozessschritten werden digitale Reprasen-
tationen des Materialzustands erzeugt, auf deren Basis Entscheidungen zur weiteren Prozesssteuerung getroffen
werden kdnnen. Der Einsatz des Materialdatenraums und der digitalen Reprasentationen des Werkstoffzustands zur
Verbesserung der Wertschopfungsketten fur die Anwendungsfélle Metalle (AP3) und Polymere (AP4) erfordern so-
wohl Abfragen zur Verfugbarkeit und Glte der notwendigen Daten als auch ein Vorgehensmodell zur Quantifizie-
rung des Digitalisierungungsgrades von Prozessen. Im Rahmen des AP2.3 Prozessmodellierung wurden eine Methode
und ein Modell zur Messung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad einer Prozesskette mittels Reifegraden
sowie eine Vorgehensweise zur Bewertung der Glte von Werkstoffmodellen und Kennwerten entwickelt.

Die Digitalisierung und der daraus resultierende Prozess der Digitalen Transformation stellt derzeit eine der gréB3ten
Herausforderungen flr Unternehmen in allen Branchen dar. Die Aussichten und Erwartungen der Industrie hinsicht-
lich der durch Digitalisierung zu erschlieBenden Potentiale reichen von Kostensenkungen, kirzeren Durchlaufzeiten,
hoherer Flexibilitat in der Produktion Uber starkere Vernetzung von Produkt und Produktion bis hin zur Entwicklung
und Realisierung neuer innovativer Geschaftsmodelle. Dabei wurde am FZI Forschungszentrum Informatik im Rahmen
des Projekts MaterialDigital an einem Reifegradmodell geforscht, welches mittels eines prozessbasierten Ansatzes die
Ermittlung des aktuellen sowie potenziellen Digitalisierung- und Automatisierungsgrad ermdglicht und Unternehmen
bei der Wahl des angestrebten Reifegrads unterstltzt. Auf Basis der Methode besteht die Mdglichkeit fir den An-
wender, konkrete Handlungsempfehlungen und Vorschlage abzuleiten, welche der Aktivitaten einer Prozesskette sich
zur Automatisierung und/oder zur Digitalisierung am besten eignen.

Digitalisierung, Automatisierung und Reifegrad sind zentrale Begriffe, die in der entwickelten Methode mehrfach
vorkommen. Auch wenn der Begriff Digitalisierung im strengen Sinne einen Transfer von einem analogen in einen
digitalen Zustand bezeichnet, verstehen wir den Begriff weiter. So wird insbesondere auch der Verzicht auf analoge
Zustande (bspw. eine Rechnung als XML / signiertes PDF-Dokument anstatt einem Papierdokument) im Rahmen des
Geschaftsprozess(re)engineerings unter dem weiter verstandenen Begriff der Digitalisierung erfasst. Automatisierung
beschreibt einen Wandel von manuell ausgefihrten Aktivitdten und Prozessen Uber von Systemen unterstitzte Pro-
zesse und Aktivitaten bis hin zu von Systemen selbst ausgefihrten Aktivitdten und Prozessen. Ein Reifegrad wird
durch bestimmte qualitative oder quantitative Anforderungen beschrieben. Dabei werden Reifegradmodelle oft so
gestaltet, dass alle Kriterien mindestens in einer bestimmten Auspragung vorliegen mussen, um einen bestimmten
Reifegrad zu erreichen. Es findet insbesondere also keine Bildung eines Durchschnittswertes statt. Dadurch bezeugt
ein erreichter Reifegrad eine Mindestgute in allen betrachteten Kriterien.

3.3.1 Bewertung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades von Prozessketten
Die entwickelte Methode hat das Ziel, den Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad hinsichtlich der Prozessketten

eines Unternehmens oder Unternehmensbereiches zu ermitteln und mittels eines Reifegradmodells zu beurteilen.
Dabei verwendet die Methode fur die Geschaftsprozessmodellierung die Sprache Petri Netze und zur Erhebung der
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Prozesse die Techniken der Prozessbeobachtung und des Interviews. Die Methode wird aktuell mittels des erweiterten
Softwarewerkzeuges Horus Business Modeler und InfoRapid KnowledgeBase Builder (Web Edition) unterstiitzt.

Die Schritte der Methode lassen sich in folgende Aktivitaten unterteilen: 1) Analyse und Beschreibung der Prozessket-
te, 2)Feststellung der konkreten Auspragung einzelner Prozessaktivitdten hinsichtlich definierter Kriterien,
3) Ableitung des aktuellen Reifegrades und schlieBlich 4) Ermittlung des erstrebenswerten Reifegrades. AuBerdem
wurde das Reifegradmodell so entwickelt, dass es auch dazu genutzt werden kann, die Schritte zum nachsten Reife-
grad zu identifizieren. Da diese von der Branche und von der Funktionskategorie des Geschaftsprozesses (Einkauf,
Produktion, Vertrieb, Personal etc.) abhangig sind, haben wir neben einem allgemeinen Vorgehen spezifische Reife-
gradmodelle entwickelt. In der nachfolgenden Abbildung 3.3.1 sind die einzelne Schritte der Methode dargestellt.

Feststellung der
konkreten
Erhebung des Auspragungen fir

Berechnung der Berechnung der
Digitalisierungs- und erstrebenswerten
Automatisierungsgrade Digitalisierungs- und
des gesamten Automatisierungsgrade
Geschaftsprozesses des Geschaftsprozesses

Geschafisprozesses Digitalisierungs- und
Automatisierungsstande
einzelner Aktivitaten

Abbildung 3.3.1: Bestimmung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades

Erhebung des Geschaftsprozesses

Im ersten Schritt der Methode muss ein Prozessmodell als Abbildung einer Prozesskette erfasst werden. Die korrekte
Anwendung der Methode setzt eine detaillierte Informationsbereitstellung voraus, d. h. die Prozessmodelle missen
gegebenenfalls mit zusatzlichen Informationen durch den Modellierer oder Prozessverantwortlichen erganzt werden.
Die Prozessmodelle missen Angaben Uber die Art und Weise ihrer Aktivitaten enthalten. Handelt es sich beispielswei-
se um analoge, teil-digitalisierte oder vollstandig digitalisierte Ein- und Ausgaben und werden diese Aktivitdten ma-
nuell, teilautomatisiert oder automatisiert ausgefiihrt. Die Modellierung der Prozessketten sowie die Anreicherung mit
den entsprechenden Informationen kann werkzeuggestutzt mittels Horus Business Modeler oder InfoRapid Knowled-
geBase Builder (Web Edition) erfolgen.

Feststellung der konkreten Auspragung einzelner Prozessaktivitaten

Schrittweise wird der Automatisierungs- und Digitalisierungsgrad der in der Prozesskette enthaltenen Aktivitaten er-
mittelt. Bei vielen Prozessketten existieren nicht nur ein Pfad, sondern mehrere alternative Pfade zwischen den Start-
und End-Knoten, die zu einer unterschiedlichen Abfolge von Aktivitaten fihren. Jeder Pfad wird im Rahmen der Me-
thode separat betrachtet und hat eine bestimmte Ausfihrungswahrscheinlichkeit. In dem Fall, dass eine Prozesskette
mehrere unterschiedliche alternative Pfade enthalt, sind zunachst der Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad der
einzelnen Pfade zu bestimmen. Daflir missen die Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad der in jedem Pfad ent-
haltenen Aktivitaten anhand der Ein- bzw. Ausgaben, sowie der Aufgabentrager ermittelt werden. Es wird anschlie-
Bend jeder Aktivitat ein entsprechender Wert zugewiesen, wobei flr die Ermittlung des Automatisierungsstandes nur
die ausfihrenden Aufgabentrdger berlicksichtigt werden. Als Ergebnis wird jede Aktivitdt des Geschaftsprozesses mit
je einem Wert des Digitalisierungs- bzw. Automatisierungsstandes bewertet. In den nachfolgenden Tabellen 3.3.1
und 3.3.2 sind die moglichen Auspragungen von Digitalisierung und Automatisierung der Aktivitdten eines Ge-
schaftsprozesses dargestellt.

Tabelle 3.3.1: Definition der unterschiedlichen Automatisierungsgrade

Aufgabentrager Automatisierungsgrad Beschreibung

Mensch Manuell Die Aktivitat wird durch einen Mensch ausgeflhrt.
Mensch, Maschine oder | Teilautomatisiert Die Aktivitdt wird von Mensch und Maschine und/oder
Informationssystem einem Informationssystem ausgefihrt

Maschine oder Informa- | Automatisiert Die Aktivitat wird ausschlieBlich durch Maschine und/oder
tionssystem Informationssystem ausgeflhrt
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Tabelle 3.3.2: Definition der unterschiedlichen Digitalisierungsgrade

Digitalisierungsgrad Beschreibung

Nicht digitalisiert (analog) | Die Aktivitat hat keine digitalisierte oder digitale Ein- bzw. Ausgaben

Teilweise digitalisiert Die Aktivitat hat hauptsachlich Ein- bzw. Ausgaben in nicht digitaler Form

Vorwiegend digitalisiert Die Aktivitat hat hauptsachlich digitalisierte oder digitale Ein- bzw. Ausgaben

Vollstandig digitalisiert Die Aktivitat hat keine Ein- bzw. Ausgaben in analoger Form oder ist vollautomati-

siert und wird von Maschine(n) und/der Informationssystem(e) erledigt

Ableitung des aktuellen Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades
Im nachsten Schritt muss der Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad des betrachteten Pfades berechnet werden.
Dazu werden zunachst nummerische Bewertungen und Grenzwertebereiche definiert. Diese sind in nachfolgenden
Tabellen 3.3.3 und 3.3.4 dargestellt. Die nummerischen Bewertungen gewahrleisten die Bewertung eines qualitativen
Merkmals mit Hilfe von quantitativen Werkzeuge wie mathematischen Formel.

Tabelle 3.3.3: Grenzwertbereiche Digitalisierungsgrad

Digitalisierungsgrad Nummerische Bewertung | Grenzwertebereiche
nicht digitalisiert -0,75 (-1; -0,5)

teilweise digitalisiert -0,25 [-0,5; 0)
vorwiegend digitalisiert 0,25 [0; 0,5)

vollstandig digitalisiert 0,75 [0,5; 1)

Tabelle 3.3.4: Grenzwertbereiche Automatisierungsgrad

Automatisierungsgrad Nummerische Bewertung | Grenzwertebereiche
manuell 0,17 (0; 0,33)

teilweise automatisiert 0,50 [0,33; 0,67)
automatisiert 0,83 [0,67; 1)

Fir jeden Pfad muss nun je Digitalisierungsgrad (Tabelle 3.3.2) die Anzahl von Aktivitdten je Digitalisierungsgrad er-
mittelt und anschlieBend mit der entsprechenden nummerischen Bewertung (Tabelle 3.3.3) multipliziert werden. Da-
nach muss die Summe dieser Produkte gebildet und durch die Anzahl der am Pfad beteiligten Aktivitaten dividiert
werden. Daraus ergibt sich ein quantitativer Wert fir den gesamten Pfad. Um den Digitalisierungsgrad des gesamten
Geschéaftsprozesses zu berechnen, muss das Produkt aus Pfadwahrscheinlichkeiten quantitativer Werte des Pfades
gebildet und anschlieBend aufsummiert werden. Die Summe kann anschlieBend auf einen Grenzwertbereich abgebil-
det und der Digitalisierungsgrad fir den gesamten Prozess ermittelt werden (siehe Tabelle 3.3.3). Die Ermittlung des
Automatisierungsgrades erfolgt analog. Anhand des ermittelten Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades kon-
nen mit Hilfe von Tabelle 3.3.5 der Reifegrade des Prozesses bestimmt werden. Eine detaillierte Beschreibung der
Reifegrade flrr Prozesse in der industriellen Produktion befindet sich in Tabelle 3.3.6.

Tabelle 3.3.5 Eigenschaften der Unterschiedlichen Reifegradstufen

Reifegrad 1 2 3 4 5
T nicht teilweise teilweise vorwiegend o
Digitalisierungsgrad digitalisiert digitalisiert digitalisiert digitalisiert digitalisiert
Automatisierungs- teilweise . .
manuell manuell . automatisiert automatisiert
grad automatisiert
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Tabelle 3.3.6 Eigenschaften der unterschiedlichen Reifegradstufen

Reifegrad Definition

Reifegrad 1 Im Mittelpunk steht ein manueller und analoger Fertigungs- oder Produktionsprozess. Die Arbeits-
schritte und Aktivitaten im Rahmen dieses Produktions- oder Fertigungsprozesses werden hauptsach-
lich manuell und ohne Unterstiitzung eines Informationssystems durchgefiihrt.

Der verantwortlichen Person stehen keine Informationssysteme oder eine maschinelle Unterstitzung
zur Verfigung.

Reifegrad 2 Teilautomatisierte Durchfiihrung nur einzelner Arbeitsschritte und Aktivitaten im Rahmen eines Pro-
duktions- oder Fertigungsprozesses. Konkret unterstitzen Maschinen oder Informationssysteme
teilweise den Prozess bzw. die verantwortliche Person. Die meisten Aktivitdten sind teilweise digitali-
siert.

Reifegrad 3 Die Durchfiihrung der meisten Arbeitsschritte und Aktivitdten im Rahmen eines Produktions- oder
Fertigungsprozess findet teilweise automatisiert und vorwiegend digitalisiert statt, indem die verant-
wortlichen Person mit einem Informationssystem(en) und/oder eine Maschine(n) zusammenarbeitet.

Reifegrad 4 Die Arbeitsschritte und Aktivitdten eines Produktions- oder Fertigungsprozesses finden hauptsachlich
automatisiert und digitalisiert statt. Dabei besteht die Moglichkeit, dass im Rahmen der Prozessschrit-
te teilweise manuelle oder analoge Arbeitsschritte notwendig sind.

Reifegrad 5 Die Arbeitsschritte und Aktivitaten eines Produktions- oder Fertigungsprozess sind automatisiert und
digitalisiert. Informationssysteme und Maschinen fiihren die Prozessschritte aus. Menschliche Inter-
ventionen im Rahmen des gesamten Produktions- oder Fertigungsprozesses haben geringeren Ein-
fluss auf dem gesamten Prozess.

Aktivitdten zur Ermittlung des erstrebenswerten Reifegrades

Im letzten Schritt der Methode kann auch der erstrebenswerte Reifegrad der Digitalisierung und Automatisierung
einer Prozesskette bestimmt werden. Dabei muss der Anwender vorab existierende Technologien und Informations-
systeme untersuchen und bestimmen, welche sich fir mogliche Digitalisierungs- und AutomatisierungsmaBnahmen
im Rahmen einer Geschaftsprozessverbesserung eignen wuirden. Ziel dabei ist, die Aktivitdten zu identifizieren, deren
Ein- und Ausgaben sich weiter digitalisieren lassen bzw. deren Tatigkeiten sich weiter automatisieren lassen (auch
unter Beachtung ethischer, rechtlicher und sozialer Aspekte bzw. Grenzen). Zur Berechnung des erstrebten Digitalisie-
rungs- und Automatisierungsgrades erfolgt dann analog zu Schritt 3 - Ableitung des aktuellen Digitalisierungs- und
Automatisierungsgrades — durch Verrechnung der Werte der einzelnen Aktivitaten.

Ein weiterer Aspekt der Methode zur Bestimmung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades eines Geschafts-
prozesses ist die Ableitung von Handlungsempfehlungen zur Entwicklung von konkreten Digitalisierungs- bzw. Au-
tomatisierungsstrategien. Im Rahmen des Schrittes ,Erhebung des Prozesses” werden hierzu weiterfihrende Informa-
tionen wie z.B. die Haufigkeit, Komplexitat und Fehleranfalligkeit der einzelnen Aktivitdten gesammelt. Diese Anga-
ben Uber die Aktivitaten in dem Prozess werden in diesem letzten Schritt als Basis fur die Ableitung von konkreten
Handlungsempfehlungen zur Steigerung des Digitalisierungs- und/oder Automatisierungsgrades angewendet. Ubli-
cherweise eignen sich Aktivitaten, die 6fter vorkommen und die weniger Komplexitat aufweisen, besser fir Digitali-
sierung und Automatisierung.

Die Methode zur Messung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades wurde fir das Projekt MaterialDigital
entwickelt und im Rahmen des Projektes mehrmals in verschiedenen Anwendungsfallen eingesetzt. Die Ergebnisse
wurden auf den internen und externen Projekttreffen vorgestellt und ausfihrlich diskutiert. Daraus resultierendes
Feedback und Anmerkungen wurden zur Weiterentwicklung der Methode einbezogen. Neben der entwickelten Me-
thode zur Messung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades von Prozessen wurde im Rahmen des Projekts
am FZI Forschungszentrum Informatik auch die Werkzeugunterstiitzung der Methode betrachtet. Die Werkzeugunter-
stlitzung vereinfach die Methodenanwendung, erhéht die Genauigkeit der Anwendung und tragt somit sowohl zur
Reduktion des Aufwandes als auch zur Steigerung der Qualitat bei Anwendung der Methode bei. Im ersten Schritt
wurden existierenden Software Schnittstellen von Modellierungswerkzeugen (wie Horus Business Modeler, InfoRapid
KnowledgeBase Builder, BIC Process Design oder Intellior BPM Software) untersucht. Aufgrund der Hauptkriterien
(Softwaretool muss mit der Ontologie der Materialdatenraum kompatibel sein, Export und Import der Prozessmodelle
soll in passenden Formaten fir den Materialdatenraum gewahrleistet) wurden die Werkzeuge InfoRapid Knowledge-
Base Builder sowie Horus Business Modeler ausgewahlt. AnschlieBend wurde ein an InfoRapid KnowledgeBase Builder
angebundenes semiautomatisiertes Kalkulationstool entwickelt. Daraus ergibt sich fir Anwender die Mdglichkeit mit
Hilfe des entwickelten Kalkulationswerkzeuges die Ermittlung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades von
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Prozessen vorzunehmen. Im Kalkulationswerkzeug kénnen Anwender die nummerischen Bewertungen und Grenz-
wertebereiche (vgl. Schritt 3 der Methode — Ableitung des aktuellen Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades)
definieren sowie die Anzahl an Aktivitaten in die einzelnen Kategorien eintragen. Danach werden die Digitalisierungs-
und Automatisierungsgrade automatisch fur den Anwender berechnet. Zusatzlich wird auch fir den Anwender der
erreichte Reifegrad dargestellt.

Im nachfolgenden Abschnitt wird die Anwendung der Methode anhand eines Fallbeispiels aus dem Anwendungsfall
Polymere (AP 4) veranschaulicht. Die gesamte Prozesskette hat den Zweck der Herstellung von Vliesstoff. Sie besteht
aus zehn Prozessschritten wie z.B. , Granulat trocknen”, , Extrudieren” und , Verstrecken”. Das erstellte Prozessmo-
dell ist in Abbildung 3.3.2 dargestellt. Die betrachtete Prozesskette lasst sich in drei Subprozessketten aufteilen, um
den Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad der einzelnen Prozessketten, zu bestimmen.

1. Multifilament herstellen (Aktivitaten: Granulat trocknen, Mischen, Extrudieren, Verstrecken)
2. Stapelfaser herstellen (Aktivitdten: Schneiden, Whirpoolen, Ultraschallbaden)
3. Vliesstoff herstellen (Aktivitdten: Krempeln, Vernadeln, Doublieren)

Jeder Prozessschritt besteht aus mehreren atomaren Aktivitaten. Beispielsweise besteht ,Granulat trocknen” aus fol-
genden atomaren Aktivitaten: Trockner beladen, Parameter einstellen, Trocknungsprozess durchfihren und Gberwa-
chen, Granulat entnehmen, Qualitat prifen und Dokumentation erstellen. Der Prozess wurde als Petri-Netz im Soft-
warewerkzeug Horus Business Modeler modelliert, sowie als Prozesskette im InfoRapid KnoledgeBase Builder. Die drei
Prozessmodelle bestehen insgesamt aus 10 atomaren Aktivitaten (d.h. Transitionen), welche die Prozessschritte dar-
stellen und 15 Stellen, die den Ein- bzw. Ausgaben dieser Prozessschritte entsprechen. Alternativ kann der Prozess-
model auch mit anderen Modellierungssprachen und -werkzeugen modelliert werden.
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Granulat trocknen

@ I

Palymer-Granulat # Verantwortlich

Extrudieren Verstrecken
Getrocknetes l
= 4 Flascnne  pov-Spule
Mischen ) o
Wasser Avivageldsung
Avivage
Schneiden Whirpoolen Ultraschallbaden
POY-Spule era he Ferzor Stapelfaser ) Masch (W-)Stapelfaser ~ '.:" chine (U-)Stapelfaser
Doublieren
Krempeln Vernadeln (Vernadeln 2)

(U-)Stapelfaser # Maschine Vies ¥ Vera he Ferson Vorviiesstoff # Vera he Person Viiesstoff

Abbildung 3.3.2 Prozessmodelle — Multifilament herstellen (oben), Stapelfaser herstellen (mitten), Vliesstoff herstellen

(unten)

Zur Ermittlung der aktuellen- sowie erstrebten Digitalisierungs- und Automatisierungsgrade der Prozesskette ,Mul-

tifilament herstellen” werden deren Aktivitaten auf Prozessschrittebene schrittweise analysiert (2. Schritt der Metho-

de). Da die Prozesskette keine alternativen Pfade enthdlt, kann die Berechnung auf Basis aller atomaren Aktivitaten
stattfinden. Im Rahmen der Prozesskette finden einige Aktivitaten nur einmal statt, eine zweite Menge von Aktivita-
ten muss einmal wiederholt werden und die letzte Menge von Aktivitaten ist mehrmals zu wiederholen. In der nach-
folgenden Tabelle 3.3.7 ist der Prozessschritt ,Granulat trocknen” mit den zugehérigen atomaren Aktivitaten und

deren Auspragungen dargestellt (sowie Abbildung 3.3.3).

Tabelle 3.3.7 Auspragungen der Aktivitat "Granulat trocknen”

Aktivitat Automatisierungsgrad | Anzahl Wiederho- | Notwendige Fachkom-
lungen petenz

Trockner beladen Manuell Einmalig Grundkenntnisse

Prozesseinstellungen vornehmen | Manuell Einmalig Grundkenntnisse

Prozess durchfiihren und tber- Automatisiert Wenig -

wachen

Granulat entnehmen Manuell Wenig -

Qualitat priifen Manuell Einmalig Grundkenntnisse

Prozessdaten dokumentieren Manuell Einmalig -
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Trocknungsprozess
Prozesseinstellung durchfihren und . Prozessdaten
Trockner beladen vornehmen Uberwachen Granulat entnehmen Qualitat prufen dokumentieren

manuall
cinmalig
Grundkenntnisse

manusll
sinmalig

automatisiert
weniga

Grundkenntnisse keine

manuell manuell
einmalig einmalig
keine Grundkenntnisse

manuall
sinmalig
keine

Abbildung 3.3.3 Subprozesskette fiir die Aktivitat ,Granulat trocknen”

Die Prozesskette ,Multifilament herstellen” besteht aus 21 atomaren Aktivitaten und insgesamt 53 atomaren Pro-
zessschritten. Grund daflr ist die Notwendigkeit, dass einige Aktivitdten im Rahmen der Multifilamentherstellung
wiederholt werden sollen. In Abbildung 3.3.4 sind die Anzahl an atomaren Prozessschritten und die Auspragungska-
tegorien zum Automatisierungs- und Digitalisierungsgrad dargestellt, sowie sind die numerischen Werte ersichtlich,
wie sie das Kalkulationswerkzeug berechnet hat.

Automatisierungsgrad Digitalisierungsgrad

manuel 0,17 analog -0,75

teilautomatisiert 0,5 teilweise digitalisiert -0,25

automatisiert 0,83 vorwiegend digitalisiert 0,25
vollsténdig digitalisiert 0,75

Anzahl Prozess Schritte |Anzahl Manuell |Anzahl Teilautomatisiert |Anzahl Automatisiert teilautomatisiert
53 30 10 13 0,39

Anzahl Prozess Schritte |Anzahl Analog [Anzahl Teilweis. Dig. Anzahl Vorwiegend Dig. |Digitalisiert
33 10 30 0 13

teilweise digitalisiert
-0,10

Abbildung 3.3.4 Berechnung des Automatisierungs- und Digitalisierungsgrades (Screenshot aus dem entwickelten
Kalkulationstool)

Insgesamt ergibt sich flr dieses Fallbeispiel Uber die Prozesskette , Multifilament herstellen” aus dem Anwendungsfall
Polymere, dass der Automatisierungsgrad 0,39 (teilautomatisiert) betragt (Die Skala fir das Automatisierungsgrad
lduft von 0 bis 1) und dass der Digitalisierungsgrad (Die Skala fir das Automatisierungsgrad lauft von -1 bis 1) ein
Wert von -0,1 (teilweise digitalisiert) hat. Auf Basis der Methode lasst sich argumentieren, dass es im Rahmen des
Prozesses insgesamt eine teilweise automatisierte Durchfiihrung einzelner Arbeitsschritte und Aktivitaten gibt. Konk-
ret unterstlitzen Maschinen oder Informationssysteme teilweise den Prozess bzw. die verantwortliche Person. Weiter-
hin sind die meisten Aktivitaten teilweise digitalisiert. Folgenden Auspragungen des Digitalisierungs- und Automatisie-
rungsgrades der Prozesskette entsprechen der Reifegradstufe 3. Der Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad fir
jede Prozesskette aus dem Fallbeispiel ,Vliesstoffherstellungsprozess” sind aus der nachfolgenden Tabelle 3.3.8 er-
sichtlich.

Tabelle 3.3.8 Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad einzelner Prozessketten

Prozesskette Digitalisierungsgrad Automatisierungsgrad Reifegrad
Multifilament herstellen | -0,10 (teilweise digitalisiert) 0,39 (teilautomatisiert) 3
Stapelfaser herstellen -0,13 (teilweise digitalisiert) 0,27 (manuell) 2
Vliesstoff herstellen 0,30 (vorwiegend digitali- 0,27 (manuell) 3

siert)

Der vierte Schritt der Methode fokussiert sich auf die Ermittlung des erstrebenswerten Reifegrades und maoglicher
Aktivitaten, die sich automatisieren und digitalisieren lassen. In dem konkreten Fallbeispiel existieren atomare Aktivita-
ten, die sich innerhalb der gesamten Prozesskette mehrmals wiederholen und keine Fachkompetenzen von einer ver-
antwortlicheren Person bendtigen. Diese Aktivitaten sind die ersten Kandidaten zur Automatisierung und Digitalisie-
rung mit Hilfe von neuen Technologien wie bspw. Robotik Prozess Automation, Kinstliche Intelligenz und Big Data.
Im konkreten Fall eignen sich Aktivitdten in Rahmen der Prozessschritte ,Verstecken”, ,Schneiden”, ,Whirpoolen™”
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und , Ultraschallbade” besonders um die Automatisierung und Digitalisierung zu verbessern. Unter der Annahme,
dass man konkreten Automatisierungs- und DigitalisierungsmaBnahmen fiir die Prozessschritte ,Granulat entneh-
men”, ,POY-Spule Vorlegen” und ,FDY-Spule entnehmen” in der Prozesskette , Multifilament herstellen” durchfiih-
ren kdnnte, wird der erstrebenswerte Digitalisierungs- und Automatisierungsgrad der gesamten Prozesskette berech-
net (Abbildung 3.3.5).

Automatisierungsgrad Digitalisierungsgrad

manuel 0,17 analog -0,75

teilautomatisiert 0,5 teilweise digitalisiert -0,25

automatisiert 0,83 vorwiegend digitalisiert 0,25
vollstandig digitalisiert 0,75

Anzahl Prozess Schritte

Anzahl Manuell

Anzahl Teilautomatisiert

Anzahl Automatisiert

53

21

19

13

teilautomatisiert
0,45

Anzahl Prozess Schritte

Anzahl Analog

Anzahl Teilweis. Dig.

Anzahl Vorwiegend Dig.

Digitalisiert

53

7

24

6

16

vorwiegend digitalisiert
0,04

Abbildung 3.3.5 Berechnung des erstrebenswerten Automatisierungs- und Digitalisierungsgrades

Nach der Bestimmung der Aktivitaten deren weitere Digitalisierung und/oder Automatisierung maoglich ist und unter
Beachtung von ethischen, rechtlichen, sozialen und 6konomischen Grenzen angestrebt wird, konnen diese in dem
Kalkulationswerkzeug erfasst werden. Im konkreten Beispiel ergibt sich ein Wert von 0,45 flr den erstrebenswerten
Automatisierungsgrad und ein Wert von 0,04 fiir den erstrebenswerten Digitalisierungsgrad. Prozesse, die teilautoma-
tisiert und vorwiegend digitalisiert sind, erreichen den Reifegrad 4. Nach Tabelle 3.3.6 kénnen die Arbeitsschritte und
Aktivitaten der Prozesskette ,Multifilament herstellen” hauptsachlich teilautomatisiert und digitalisiert stattfinden.
Durch die Anwendung der Methode besteht die Mdglichkeit fir die Anwender, dass sie in einfacher Weise ihre Pro-
zesse hinsichtlich der Automatisierungs- und Digitalisierungsstande untersuchen, sowie konkrete Handlungsempfeh-
lungen ableiten, um automatisierbare und digitalisierbare Prozessaktivitaten zu bestimmen.

Zusammengefasst entwickelte das FZI Forschungszentrum Informatik mit der vorgestellten Methode und dem Reife-
gradmodell ein zielfihrendes Werkzeug fir Unternehmen, um den aktuellen sowie den erstrebten Digitalisierungs-
und Automatisierungsgrad zu ermitteln. Dabei kénnen Unternehmen anschlieBend einzelne Aktivitaten des Ge-
schaftsprozesses identifizieren, die das hochste Digitalisierungspotential aufweisen und zielgerichtet Digitalisierungs-
projekte mit dem besten Kosten/Nutzenverhaltnis initiieren. Anders als bei verwandten Ansatzen adressiert die vorge-
stellte Methode konkret die modellierten Prozesse mit dem Ziel mittelfristig eine teilautomatisierte Auswertung auf
Basis der Geschaftsprozessmodelle vorzunehmen.

3.3.2 Bewertung der Giite von Werkstoffmodellen und Kennwerten

Im Rahmen des AP2.3 Prozessmodellierung wurden sowohl die Methode und das Reifegradmodel zur Messung des
Digitalisierungs- und Automatisierungsgrads einer Prozesskette, als auch eine Vorgehensweise zur Bewertung der
GUte von Werkstoffmodellen und Kennwerten entwickelt. Diese Vorgehensweise hat das Ziel, in systematischer und
objektiver Weise Glteaussagen zu Modellen und digitalen Materialreprasentationen abzuleiten. Diese Vorgehenswei-
se besteht aus vier Schritten: 1) Definition des Zwecks eines Werkstoffkennwerts bzw. Werkstoffmodells, 2) Bestim-
mung der ,Soll” Eigenschaften eines Werkstoffkennwertes bzw. Werkstoffmodelles, 3) Bestimmung der ,Ist” Eigen-
schaften eines Werkstoffkennwertes bzw. Werkstoffmodells und schlieBlich 4) Vergleich von ,Ist” und ,Soll” Eigen-
schaften, sowie Berechnung der Gute des ,Ist” Werkstoffmodells (vgl. Abbildung 3.3.6).

38



Entwicklung eines
Materialdatenraums (AP2)

Vergleich von ,Ist* und
LSoll* Werkstoffmodell
.S0llI” Eigenschaften der Jst” Eigenschaften der sowie ,Ist” und ,Soll”

Definition des Zwecks Werkstoffmodell und Werkstoffmodell und Kennwerten und
Kennwerten bestimmen Kennwerten bestimmen Berechnung der Giite
des ,Ist*
Werkstoffmodells

Abbildung 3.3.6 Vorgehensweise zur Bewertung der Giite von Werkstoffmodellen und Kennwerten

Werkstoffmodelle und Werkstoffkennwerte sind ein geeignetes Werkzeug, um vorherzusagen, wie und in welchem
MaB ein Material auf duBere Einflissen reagieren kdnnte. Sie sind ein wichtiges Instrument der modernen Wirtschaft,
um zu fordern, dass in der komplexen Umwelt die existierenden physikalischen und chemischen Zusammenhange
zwischen Materialien begreifbar werden. Werkstoffmodelle sind im Wesentlichen eine Abstraktion der Realitat, und
haben das allgemeine Ziel, die Komplexitat zu reduzieren. In Tabelle 3.3.9 sind die einzelnen Eigenschaften und Mo-
delltypen dargestellt.

Auf Grund der Existenz einer Vielfalt von unterschiedlich definierten Werkstoffmodellen, haben diese keine Allge-
meinglltigkeit. Deshalb ist es wichtig, abgangig von einem vorgegebenen Ziel, das passende Werkstoffmodell und
die zugehorigen Werkstoffkennwerten zu bestimmen. Die Werkstoffmodelle kénnen sich im Anwendungsgebiet, den
betrachteten Abhangigkeiten, dem Berechnungsaufwand, der Genauigkeit oder dem Gultigkeitsbereich unterschei-
den. Jedes Werkstoffmodell kann auch eine unterschiedliche Anzahl an Werkstoffkennwerten enthalten, die fir be-
stimmte Zwecke wie z. B. der Durchfihrung von Analysen, Messungen oder Dokumentation von Ereignisse geeignet
sind.

Tabelle 3.3.9 Eigenschaften und Modelltypen von Werkstoffkennwerten und Modellen

Eigenschaft Modelltyp

GroBenskala makro-, mikro-, meso-, nanoskopisch
Raumliche Dimensionen ein-, zwei-, dreidimensional

Raumliche Diskretisierung Kontinuum, Partikel

Beschreibungsart Grundprinzip, phanomenologisch, empirisch
Pfadabhangigkeit kinetisch, statisch

Definition des Zwecks eines Werkstoffkennwerts bzw. Werkstoffmodells

Um eine systematische und objektive Vorgehensweise zur Ermittlung der Glte von Werkstoffmodellen und Werk-
stoffkennwerten zu entwickeln, wurden mehrere Werkstoffmodelle am FZI Forschungszentrum Informatik untersucht
und deren Anwendungszwecke evaluiert. Auf Basis der ermittelten Zusammenhange zwischen einzelnen Modellen
und deren Zwecken wurde der erste Schritt der entwickelten Vorgehensweise definiert — Definition des Zwecks eines
Werkstoffkennwertes bzw. Werkstoffmodells. Dabei soll der Anwender Ziele und Zweck des zu evaluierenden Werk-
stoffkennwertes bzw. Werkstoffmodells definieren.

Bestimmung der ,Soll” Eigenschaften eines Werkstoffkennwertes bzw. Werkstoffmodelles

Nachdem der zielflihrende Zweck definiert ist, kann der Ubergang zum zweiten Schritt der Vorgehensweise durchge-
fahrt werden. Im zweiten Schritt sollen die ,,Soll” Eigenschaften eines Werkstoffmodells und die zugehérigen ,,Soll”
Werkstoffkennwerten im Zusammenhang mit dem definierten Zweck abgeleitet werden. Die ,,Soll” Eigenschaften
und Kennwerte sollen notwendig und geeignet sein, um den vordefinierten Zweck zu realisieren. Dabei ist zu beach-
ten, dass die Liste von Eigenschaften und Kennwerte nur erforderliche und notwendige Eintrage enthalten soll, und
keine zusatzlichen Eintrage, die die Bewertung der GUte des Werkstoffmodells fir den bestimmten Zweck beeinflus-
sen konnen. In Tabelle 3.3.10 ist eine Liste von moglichen ,Soll” Eigenschaften, Kennwerten und zugehérigen Ziele
dargestellt.

Bestimmung der ,Ist” Eigenschaften eines Werkstoffkennwertes bzw. Werkstoffmodells
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Im nachsten Schritt soll das existierende Werkstoffmodell, das dem Anwender zur Verfligung steht, hinsichtlich seiner
Eigenschaften und zugehdrigen Werkstoffkennwerte evaluiert werden. Dabei ist es wichtig zu bestimmen, welche
Werkstoffkennwerte im existierenden Modell enthalten sind und welche spezifischen Eigenschaften (wie z.B. Gro-
Benskala, Beschreibungsart oder weitere Eigenschaften) das existierende Modell enthalt.

Tabelle 3.3.10 Liste von mdglichen "Soll* Kennwerten mit deren Zweck und Wichtigkeit

Eigenschaft «Soll” Kenn- | Zweck/Wichtigkeit
wert
GroBenskala Material Angaben zum Rohmaterial; z.B. AlSi10Mg /Info
GroBenskala Gewicht (gr.) Masse an Rohmaterial /Info
GroBenskala GieBdruck [bar] | Zur Dokumentation der GieBparameter /fir Reproduzierbarkeit
wichtig
Raumliche Dimensionen Kokillenform Dimensionen der Kokille zum Vergleich mit dem Gussteil /Wichtig
Daten Identifikation Versuchs Nr. ID-Nummer /Info

Vergleich von ,Ist” und ,,Soll” Eigenschaften, sowie Berechnung der Giite des , Ist” Werkstoffmodells

Das letzte Schritt der Vorgehensweise ist der Vergleich zwischen dem ,,Soll” und ,Ist” Werkstoffmodell mit den zu-
gehdrigen ,Soll” bzw. ,Ist” Kennwerten. Die ,Soll” und ,Ist” Kennwerte, kdnnen vollstandig Ubereinstimmen oder
inkompatibel sein. Auf Basis der Schnitte zwischen den beiden Mengen — die Menge an ,Ist” Kennwerte, die in dem
.Soll” Kennwerte enthalten sind, ist auch die Glite des Werkstoffmodells zu ermitteln. Dabei ist das Ergebnis in Form
eines Funf -Sternesystem zusammengefasst. Werkstoffmodelle, deren Gute hoch eingeschatzt werden, bekommen
finf oder vier Sterne, und Werkstoffmodelle, bei denen die Differenz zwischen den ,Ist” und ,Soll” Auspragungen
grof3 ist, bekommen keine oder nur einen Stern. Fur die Unterstitzung der vorgestellten Vorgehensweise wurde im
Rahmen von AP 2.3 auch ein Werkzeug fir die Berechnung der Glte von Werkstoffmodellen (siehe Abbildung 3.3.7)
entwickelt, das die Berechnung der Gute nach Angaben Uber die ,Soll” und ,Ist” Kennwerte (siehe Schritt 2 und 3)
durchflhrt. In diesem semiautomatisierten Werkzeug kann der Anwender die ,Ist” Kennwerte von einem existieren
Werkstoffmodell mit den ,Soll” Kennwerten flr einen gegebenen Anwendungszweck (Bsp. , Werkstoffmodel fir die
GieBsimulation”) vergleichen. In dem Werkzeug wird auch die GUte der existieren Werkstoffmodell und —kennwerte
automatisch berechnet und das Ergebnis veranschaulicht (in diesem Beispiel wird die GUte als 3 von 5 Sternen be-
rechnet und in der rechte obere Ecke des Werkzeuges dargestellt).
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A hil t Punkt 19 38
Bewertung Wekstoffmodel fiir die Giesimulation nzahl insgesamt Funite

Relativ Giite des Models

Soll Kennwert im Ist—

Eigenschaft Soll Kennwert Zweck ! HWichtigkeit Model enthalten?

Gréfenszkala Material Angaben zum Rohmaterial; z.B. 415i10Ma finfa Ja

Gréfenskala Gewicht [gr.] Maszze an Rohmaterial finfo Mein

Gréfenzkala Auswazage Masze nach dem Abguss lInfo Mein

Gréfenszkala Anteil Schlacke [+ sonst. Verluste] erlust nach dem Abguss finfa Ja
Max. Schmelztemper atur [Thermoelement. Tiegel] .

GréBenskala ['C] Feststellen von Uberhitzung fwichtig Ja

Gréfenszkala Tiegeltermperatur ['C] Zur Dokument ation der Giefzparameter {fir Reproduzierbarkeit wichtig Mein

Griéfenzkala Stopfenstangentemperatur [1C] Zur Dokument ation der Giefisparameter lfir Beproduzierbarkeit wichtig Meir
Temperatur Schmelze bei Abguss [Messung mit

Gréfenskala Thermaokamera) ['C] Zur Dokument ation der Giefzparameter fwlichtig Ja

Gréfenzkala Leistung [k'w] Zur Dakument ation der Giefisparameter lfir Beproduzierbarkeit wichtig Meir

Gréfenskala Giefidruck [bar] Zur Dokument ation der Giefzparameter {fir Reproduzierbarkeit wichtig Ja

Grifenskala Kaokillentemperatur [ C] Beeinflusst die Formfillung und die PorositSt fwichtig Ja

Gréfenszkala Druck Kokillenraumlbar] Zur Dokument ation der Giefzparameter {fir Reproduzierbarkeit wichtig Ja

K.ann die Erstarung der Schmelze beeinflussen und sich dadurch auf die Gefigeaushildung

GréPenskala ibration [] auzwirken (wichtig Ja

Gréfenszkala Abkihlung der Schmelze K.ann sich auf die Gefiigeausbildung auswitken Michtig Ja

Grifenskala Formiiillung [makroskopisch qualitativ] Erlaubt 1. Aussage dber Gussqualitst Mfefichtig Ja

Gréfenszkala Atmasphire Giebraum [Anzahl Spilzuklen] Beeinflusst die Farmfillung und die Parasitst ffir Reproduzierbarkeit wichtio

Grifenzkala Erreichtes \Vakuum bei ‘W aschzyklen [mbar] Erlaubt Rickschlusse auf Schlackeesinzchlisse und Verunreinigungen im Gussteil (wichtig

Gréfenszkala Abschalken Induktion var Abguss [£] Beruhigt die Schmelze vor dem Abguss fir Reproduzierbarkeit wichtig Ja
Elemertsymbol (Basiselemant der chemischen

Grifenzkala Zusammensetzung, Gussteil] Analyse chemische Zusammensetzung Ja

Gréfenskala Elementsymbal [Gewichtsanteil, Gussteill_#1 Analyse chemische Zusammensetzung Mein

Gréfenskala ‘whert [Gewichtsanteil, Gussteil_#1 Analyse chemische Zusammensetzung

Abbildung 3.3.7 Werkzeug fiir die Berechnung der Giite von Werkstoffmodellen

3.3.3 Zusammenfassung Prozessmodellierung

Der Einsatz des Materialdatenraums und der digitalen Reprasentationen des Werkstoffzustands zur Optimierung der
Wertschopfungsketten fir den Anwendungsfall Metalle (AP3) und Polymere (AP4) erfordert Abfragen zur Verflgbar-
keit und Guite der Werkstoffmodelle der notwendigen Daten. Im Rahmen des Projektes MaterialDigital wurden am FZI
Forschungszentrum Informatik Prozessketten und Werkstoffmodelle untersucht, um die Bestimmung des existieren-
den Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades von Prozessketten und der GUlte von Werkstoffmodellen zu ermég-
lichen. In diesem Forschungsprojekt wurde der Zusammenhang zwischen den zur Verfligung stehenden Daten und
einzelnen Prozessschritten betrachtet.

41



Technischer Bericht zum Use-Case
Metalle

4 Technischer Bericht zum Use-Case Metalle

4.1 Gussprozess (fem, AP3.1)

Die Arbeiten dieses Unter-Arbeitspakets am fem betrafen zwei Themen: die GieBsimulation und den eigentlichen
GieBprozess. Durchgefihrt wurde sowohl der Guss von Probestaben (fir den Zugversuch und die Gefligeuntersu-
chung am IWM) als auch eines anwendungsnahen Gussteils. Die GieBsimulation diente sowohl zur Optimierung als
auch zur digitalen Reprasentation des GieBens.

Anpassung der GieBanlage zur Prozesstiberwachung und durchgefiihrte GieBversuche

FUr die GieBversuche wurde eine Vakuum-Druckguss-Anlage (VC500D) der Firma Indutherm verwendet. Die Anlage
wurde entsprechend der erhohten Anforderung an die Prozessdokumentation modifiziert. Mit Hilfe eines Zwischen-
ringes, zwischen Tiegel- und Kokillenkammer, konnte Platz flr zusatzliche Messinstrumente geschaffen werden. So
wurde neben der standardmaBig verbauten Sensorik mit dem Einbau eines Schauglases die Mdglichkeit der visuellen
Temperaturmessung der Schmelze mittels Infrarotkamera ermdglicht. AuBerdem wurden Durchfiihrungen fir Ther-
moelemente mit ISO-KF-Komponenten zur Messung der Temperaturen in der Kokille in den Zwischenring integriert
(siehe

Abbildung 4.1.1). Flr die Prozesstiberwachung standen demzufolge vier verschiedene Temperaturmessungen, eine
separate Gasdruckiberwachung in beiden Kammern (Tiegel- und Kokillenkammer) und ein zeitsynchronisiertes Da-
tenlogging der Anlage zur Verfligung. Als wichtige KenngrdBe des Prozesses wurden die Temperatur im Tiegel, in der
Stopfenstange und in der Kokille mit Thermoelementen gemessen. Die Temperatur am vorbeiflieBenden Schmelz-
strahl wurde mit der Infrarotkamera kurz vor dem Eintritt in die Kokille gemessen (siehe Abbildung 4.1.2). Diese de-
taillierte Temperaturerfassung erlaubte es, die Schmelze wahrend des GieBprozesses genau zu dokumentieren und
Rlckschllsse auf FlieBverhalten und Gefligeausbildung des spéteren Bauteils zu ziehen. Die Erfassung der verschiede-
nen Sensordaten erfolgte mit spezifischer Software, die Datenformate hingegen konnten in einheitliche ASCII-, .txt-,
oder .csv-Dateien exportiert werden. Die Aufnahme der Thermokamera liegt in Form einer Videodatei (.ravi) vor und
erlaubt eine nachtragliche Auswertung der Temperaturen.

Abbildung 4.1.1: Modifikation der Vakuum-Druckguss-Anlage VC500 mit selbst konstruiertem Zwischenring zwischen
Tiegel- und Kokillenkammer. Eingebautes Schauglas fiir Messungen mit einer Thermokamera und Iso-KF-Flansche fiir
Thermoelementdurchfiihrungen zur Temperaturmessung in der Kokille.
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Abbildung 4.1.2: Temperaturiiberwachung mittels Thermokamera zum Zeitpunkt des Abgusses. Schmelze fliet im
freien Fall an der Kamera vorbei. Temperaturprofile und Temperatur-Zeit-Diagramm werden direkt dargestelit.

Zur Entwicklung einer Gussform wurde vorhandenes Wissen aus dem Kreis der beteiligten Unternehmen und der
Literatur zur Gussteilgestaltung angewendet und anschlieBend mittels GieBsimulationen getestet und optimiert. Da-
nach erfolgte die Fertigung der Kokille nach entsprechenden Vorgaben und Toleranzen. Zu Beginn des Projektes wur-
de eine einfachere Gussform in Form von Probestaben entwickelt, wobei die Kokille so konzipiert war, dass die Stabe
im steigenden Guss angeordnet waren (siehe Abbildung 4.1.3). Somit sollten unerwiinschte Turbulenzen wahrend
der Fillung vermieden werden. Durch GieBversuche mit dieser Kokille konnten erste Erfahrungen mit der Legierung
gesammelt und anschlieBend erste Messdaten zur Uberprifung der Simulation generiert werden. Diese Erkenntnisse
flossen direkt in die Gestaltung der 2. Kokille mit komplexerer, anwendungsnaher Geometrie. Hierfir wurden Kon-
struktionselemente verschiedener Leichtbauanwendungen und bestehender Bauteile zu einem Teil kombiniert, wel-
ches gieBtechnisch anspruchsvoller war.

| "‘\i | U H‘HH‘HHW \‘JM‘HI “’H“H[{HH|I\\?‘I‘\II\II\|\\I\iil\Illl\IllI\\|HII\IIH|HII!IIll|NIIlIIH|\IIlllHI|\|H]!\HWWIHI}\‘HiH!"
O 1 o 3 4 5 6 7 8ig oM SMo gt adb 16

Abbildung 4.1.3: Abguss mit Probestabkokille zur Herstellung erster Testteile. Die 4 Stdbe sind so mit dem Angusssys-
tem verbunden, dass ein steigender Guss erzielt wird (Einguss rechts, Mitte). Der Anguss befindet sich in der Mitte
und links und rechts befinden sich Schmelzreservoirs zur Nachspeisung am Ende der Stabe.
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Nach Fertigstellung der Kokillen wurden diese mit einer Kokillenschlichte (Dycote D6 ESS; Foseco) beschichtet und fir
den gieBtechnischen Einsatz vorbereitet. Die Schlichte dient zum einen der thermischen Isolation der Schmelze und
zum anderen der besseren FlieBfahigkeit. Durch eine raue Schlichte kann ein entstehender Oxidfilm, welcher sich um
den Schmelzstrom bildet, aufgerissen werden, wodurch die FlieBfahigkeit positiv beeinflusst werden soll. Fir die
Temperaturmessung in den Kokillen wurden jeweils an signifikanten Positionen Thermoelemente platziert, um die
Temperaturverteilung in der Kokille, als auch die ortsaufgeloste Erstarrungsgeschwindigkeit zu ermitteln. Bei der Wahl
der GieBparameter wurde versucht, moglichst praxisnah zu gieBen. Als Rohmaterial wurde die bereits gut bekannte
und in der Industrie gelaufige Al-Legierung AlISi10Mg (Werkstoffnummer EN AC-43000) verwendet, welche in Mas-
selform von der Firma Rheinfelden gekauft wurde. Um die Auswirkungen von unterschiedlicher Uberhitzung der
Schmelze (zwischen 750°C und 850°C), unterschiedlicher Kokillentemperatur (von Raumtemperatur bis 400°C) und
Gasdruckaufbringung (bis zu 1 bar Uberdruck) beim Abguss zu Gberpriifen, wurden diverse Versuche gefahren. Diese
Daten konnten anschlieBend mit den Simulationen verglichen werden. Zur Festlegung geeigneter GieBparameter fir
die jeweiligen Kokillen wurden aus diesen Testglssen die Parameter mit den jeweils besten Ergebnissen zur Produkti-
on von Gussteilen verwendet. Dies erlaubte im Anschluss die Produktion von Gussteilen mit Gberwiegend reprodu-
zierbarer Qualitat. Somit konnten ausreichend Gussteile fir werkstofftechnische Untersuchungen produziert werden.
Um zusatzlich eine vielfaltigere Datenmenge zu generieren, wurden Chargenschwankungen hinsichtlich der chemi-
schen Zusammensetzung bei der verwendeten Legierung (AlSi10Mg) klnstlich erzeugt. Daflir wurden die Si- und Mg-
Gehalte in der Legierung innerhalb der Toleranzen variiert. Tabelle 4.1.1 zeigt die Grenzwerte der Werkstoffspezifika-
tion, innerhalb welcher die Legierungsvarianten hergestellt wurden. AuBerdem sind die tatsachlichen Chargen-
schwankungen der erworbenen Masseln unter der Spalte ,Ist” aufgelistet. Durch die so erlangte Diversitat sollten
spater im Projekt Erkenntnisse bezlglich des Werkstoffverhaltens erlangt und Querbeziige zu anderen Werkstoffei-
genschaften ermdglicht werden.

Tabelle 4.1.1: Die kiinstliche Erzeugung von Chargenschwankungen verlief innerhalb der Toleranzen der Legierung
(Soll-Spalte). Die tatsachliche Schwankung der Standard-Legierung liber verschiedene Masseln betrachtet fallt gerin-
ger aus (Ist-Spalte).

AlSi10Mg Soll Ist

Min Max Min Max
Si 9,00% 11,00% 9,40% 9,85%
Mg 0,20% 0,45% 0,34% 0,35%

GieBBsimulation

FUr die GieBsimulation wurde die Software FLOW-3D® Cast angewendet, welche die Beschreibung der Strdmungen
mit freien Oberflachen (wie das FlieBen von Metallschmelzen) erlaubt. Damit wird das Verhalten des fllssigen Metalls
bei der Formflllung und der Erstarrung untersucht und der Warmelbergang vom heiBen Metall auf die kaltere Form
berechnet. Daflir war eine Softwareparametrisierung und Kalibrierung anhand der Experimente und Untersuchungen
notwendig: der WarmeUbertragungskoeffizient zwischen Schmelze und Form musste mit Hilfe von Temperaturmes-
sungen wahrend des GieBens angepasst werden, welche im Laufe des Projektes durchgeflhrt wurden. Zusatzlich
mussten die Materialparameter der zu gieBenden Legierung und der Kokille (Dichte, Schmelzintervall, Warmeleitfa-
higkeit und Viskositat der Schmelze) angegeben werden, welche die jeweiligen physikalischen Eigenschaften be-
schreiben. Die notwendigen Daten waren fir die AISi10Mg-Legierung aus der Software Datenbank teilweise schon
vorhanden. Die Erganzung der notwendigen Angaben (namlich die temperaturabhangige Warmeleitfahigkeit, Viskosi-
tat und Dichte) wurde mit Unterstlitzung aus der Firma Flow-Science durchgefiihrt, welche am Projekt teilnahm und
eine erweiterte Datenbank zur Verfligung hat.

Die Simulation wurde zuerst eingesetzt, um die Formfullung zu berechnen und somit die Gestaltung der zwei Kokillen
(fUr Probestabe und anwendungsnahes Gussteil) zu unterstitzen. Anhand der anschlieBenden GieBversuche wurde
eine Kalibrierung der Simulation durchgefihrt.

Gusssimulation der Kokille fiir eine Fertigung der Probestdbe

Verschiedene Varianten der Kokille fir die Probestdbe wurden simuliert (siehe Abbildung 4.1.4). Bei allen Varianten
wiesen die Stabe einen Durchmesser von 8 mm auf, wahrend die anderen MaB3e (Stamm und Verbindungssteg) vari-
iert wurden. Bei Variante 1 wurden fir Stamm und Verbindungssteg Erfahrungswerte genommen, wahrend fir Vari-
ante 2 die Durchmesser so gewahlt wurden, dass die Summe der Querschnitte der Stabe gleich war wie der Quer-
schnitt des Stammes. Bei Variante 3 wurde zusatzlich der Durchmesser des Verbindungsstegs reduziert, um eine Be-
schleunigung der Schmelze zu verursachen. SchlieBlich wurden die jeweiligen Simulationen durchgefihrt und ausge-
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wertet. Variante 1 und 2 gewahrleisteten eine gleichmaBigere Fillung der Probestdbe, wahrend die Formfillung bei
der Variante 3 sehr ungleichmaBig war. Variante 2 wurde daher ausgewahlt und zusatzlich angepasst, um das Sprit-
zen des Metalls in den mittleren Stdben am Anfang der Flllung zu verhindern (siehe Abbildung 4.1.5). Die Stahlkokil-
le aus Werkstoff Nr. 1.2343 wurde bei IWM anschlieBend gefertigt und fir die GieBversuche eingesetzt.
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Abbildung 4.1.4: Die drei entworfenen Varianten der Kokille fiir die Probestabe und die Position der Thermoelemente
in der Kokille
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Abbildung 4.1.5: Screenshot der Formfiillung zwei verschiedener Varianten der Form fiir die Probestibe mit Anpas-
sung der Variante 2 (rechts)
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Vierzehn Thermomessungen wurden wahrend des GieBens der Probestdbe an finf Stellen durchgefihrt (siehe Abbil-
dung 4.1.4-rechts). Die gemessenen Werte wurden mit den exportierten Temperaturen (als .csv Format) aus Flow-3D
verglichen. Der eingesetzte WarmeUbertragungskoeffizient zwischen Schmelze und Form wurde aufgrund dessen
leicht angepasst. Die Ubereinstimmung von gemessenen und berechneten Daten war sehr gut. Die Temperaturvor-
hersage der Simulation war zuverlassig und lag in der Streuung der Thermodaten (Abbildung 4.1.6), auch bezlglich
der Flllgeschwindigkeit der Form.

Nach der erfolgreichen Kalibrierung der Simulation, wurden die Erstarrung und die Porositat berechnet, welche mit
den CT- und metallographischen Untersuchungen verglichen wurden. Die Darstellung der durch besagte Untersu-
chungen ermittelten Porositat in den Probestdben konnte in der Simulation nur teilweise erfolgen. Die Schrumpfung-
sporen entlang der Achse der Stabe konnten durch sogenannte , Hot Spot Particles” abgebildet werden (Abbildung ).
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Bei der Porositat an einigen Stellen konnte es sich um Lufteinschlisse (oder eventuell Schlacke) handeln (Abbildung
4.1.7), welche durch die Simulation nicht vorhergesagt werden kénnen.
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Abbildung 4.1.6: Vergleich der berechneten (durchgehende Linien) und gemessenen (Punkte) Temperaturen bei der
Kokille der Probestédbe

Time = 30.07

FLOW-3D

Abbildung 7: Voraussage der Porositat in den Probestaben und Vergleich mit der metallographischen Untersuchung
(markierte Stelle mit nicht vorhergesagter Porositat)
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Simulation der Kokille des anwendungsnahen Gussteils

Um die Kokille des anwendungsnahen Gussteils optimal zu gestalten, wurden Formfillungssimulationen durchge-
fuhrt, um das Angusssystem zu optimieren. Es wurden sowohl Unterschiedliche Geometrien des Bauteils als auch
verschiedene Angusssysteme getestet. Ein Urspringlicher Entwurf der Geometrie wurde am fem erarbeitet
(Abbildung 4.1.8a), und anschlieBend Schrittweise verfeinert (Abbildung b und ¢), mit Hinblick auf die zu durchfth-
rende mechanische Prifung des gegossenen Bauteils.

a) b) 9
Abbildung 4.1.8: Erarbeitung der Geometrie des anwendungsnahen Gussteils: a) urspriinglicher Entwurf b) verfeinerte
Geometrie c) beim IWM topologisch optimierte Variante

Verschiedene Angusssysteme flr die Kokille wurden in Betracht gezogen und mithilfe der Formfallungssimulation
getestet. Da eine direkte Formfillung von oben aufgrund der entstehenden Turbulenzen sehr ungleichmaBig und
ungunstig war (siehe Abbildung 4.1.9-links), wurde ein steigender Guss bevorzugt. Davon wurden zwei Varianten
entworfen: eine mit Anbindung des Angusskanals am unterem Bereich des Bauteils (siehe Abbildung -mitte) und eine
mit Einsatz eines sogenannten Messerschnitts (sieche Abbildung 4.1.9-rechts). Aufgrund der besseren Nachspeisungs-
maoglichkeit wurde Letzteres ausgewahlt, mit einer zusatzlichen Aufweitung des Messerschnittangusses und Verlange-
rung des Angusskanals im unteren Bereich des Bauteils, um die Turbulenzen bei der Formfillung zu reduzieren (siehe
Abbildung 4.1.9).

Eine Kokille mit dem optimierten Angusssystem (kombiniert mit einer am IWM topologisch optimierten Geometrie
des Bauteils — siehe Abbildung 4.1.10) wurde beim IWM gefertigt und am fem wurden GieBversuche mit Tempera-
turmessungen an sechs Messstellen durchgefihrt (siehe Abbildung 4.1.10-rechts), welche mit den entsprechenden
berechneten Werten aus der Simulation verglichen wurden. Wie bei den Probenstaben ist die Voraussage der Simula-
tion beziiglich Temperatur und Fillgeschwindigkeit zuverlassig (innerhalb der Streuung der Thermodaten). Abbildung
4.1.11 zeigt die Ubereinstimmung der gemessenen und berechneten Daten fur eine Kokillentemperatur von 300 °C.
Eine erste Berechnung kritischer Stellen des Gussteils zeigte Schrumpfungsporositat nur in der Mitte der drei runden
Scheiben (Abbildung 4.1.12), wahrend die Einfallstellen, welche an der Gussoberflache zu finden waren, nicht vor-
hergesagt wurden (siehe Abbildung 4.1.13).

Nach Rucksprache mit Flow-Science wurde der Parameter ,Shrinkage Adjustment”, ein Multiplikationsfaktor der
Volumenanderung wahrend der Erstarrung, optimiert. Die dadurch entstandenen Vorhersagen Uber die Lunkerbil-
dung konnten mit der Schrumpfung in den entsprechenden Bereichen des Gussteils korreliert werden, obwohl die
direkte Abbildung von Einfallstellen in Flow-3D Cast nicht méglich war (siehe Abbildung 4.1.13).

Damit wurde die Kalibrierung der GieBsimulation endglltig abgeschlossen: eine Ubersicht der wichtigsten Parameter
(welche digital als Datensatz in der Input-Datei der Simulationssoftware verfligbar sind) ist der Tabelle 4.1.2 zu ent-
nehmen.
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Tabelle 4.1.2: Wichtigste Parameter der GieBsimulation
Parameter Beschreibung Wert
Warmeleitfahigkeit (Schmelze und | Definiert die Abkuhlgeschwindigkeit des | Schmelze: 113 W/m/K

Form) — Temperaturabhangig

gegossenen Materials

Festkorper: 134W/m/K
Kokille: 28,6 W/m/K

WarmeUbertragungskoeffizient (zwi-
schen Schmelze und Form)

Definiert die Abkihlgeschwindigkeit des

gegossenen Materials

1500 W/m#/K

Shrinkage Adjustment (Schmelze)

Multiplikationsfaktor der Volumenande-
rung wahrend der Erstarrung --> Beein-
flusst die Schrumpfungsporositatsmenge,
welche vorhergesagt wird

0,75

Size of cells / Feinheit der Vernetzung

Beeinflusst die Genauigkeit der Geometrie-
abbildung und der Berechnung (beztglich
der Fluiddynamik und der Erstarrung bzw.

Porositatsberechnung)

0,001 mm

FLOW-3D
CAST

- A

Time = 0.3750

Abbildung 4.1.9: Vergleich verschiedener Angusssysteme mithilfe der Giesimulation: (links) -Guss direkt von Oben /

FLOW-3D
CAST

L.

& K

o~

Time = 0,9899

Temperature (deg-C)

(mitte) steigender Guss / (rechts) steigender Guss mit sogenanntem Messerschnitt

Abbildung 4.1.10: Formfiillung mit Messerschnittanguss: (links) endgiiltige Version mit Aufweitung / (mitte) urspriing-
liche Version (mit entstehender turbulenten Formfiillung) / (rechts) Endgiiltige Geometrie des Gussteils mit angezeich-

neten Messpunkten bei den Thermomessungen
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Abbildung 4.1.11: Vergleich der berechneten (durchgehende Linien) und gemessenen (Punkte) Temperaturen bei der
Kokille des anwendungsnahen Gussteils (Kokillentemperatur 300 °C)
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Abbildung 4.1.12 Erstarrung und Berechnung der Porositdt bei dem Gussteil vor der Optimierung der Simulationspa-

rameter
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Abbildung 4.1.13: Berechnung der Porositat bei dem Gussteil. Die Korrelation der Vorhersage mit den Einfallstellen bei
den gegossenen Teilen wird farblich eingekreist.

4.2 Prozesskontrolle (fem/IPM/IWM zu AP3.2)

Im Rahmen des Arbeitspakets 3.2 Prozesskontrolle wurden inline-fahige Methoden zur Erfassung von Defekten und
Variationen in der (lokalen) chemischen Zusammensetzung eingesetzt und die grundlegenden Projektdaten fir die
Beflllung des Materialdatenraums in Form von mechanischen und metallographischen Untersuchungen erhoben.

4.2.1 Zerstérungsfreie Computertomographie

Die Aufnahmen wurden an einem VtomeX L450-Gerat gemacht und mit einer Voxel (volume elements)-Auflésung
von ca. 60 um aufgenommen. Dies erlaubte einen Blick in das Innere der Abglsse ohne deren Zerstérung. Neben der
Rekonstruktion eines digitalen 3D-Abbildes der jeweiligen Abgusse konnten so Fehlstellen und Lunker entdeckt wer-
den. Die ganzheitliche Betrachtung erlaubt zuverlassigere Aussagen bezlglich Porositat und somit Qualitat der Guss-
teile, als beispielsweise zweidimensionale Trennschnitte fir die Schliffpraparation.

Untersucht wurden sowohl die Probestabe als auch die komplexen Gussteile (siehe Abbildung 4.2.1). Die fir das Pro-
jekt durchgefihrten qualitativen Porositatsanalysen dienten zur Beurteilung der Gussqualitdt und um die optimalen
Lagekoordinaten fir die Entnahme von Zugversuchsproben festzulegen. Die Porositatsverteilung und magliche Ursa-
chen daflr konnten ebenfalls mithilfe der Durchleuchtung untersucht werden. So konnte nachgewiesen werden, dass
an sogenannten Hotspots mit erhéhtem Schmelzvolumen die Porositat hoher ist als an diinnwandigen Bereichen. Die
gezielte Steuerung der Porositdt konnte somit dementsprechend bei der Bauteilgestaltung berlcksichtigt werden. Fur
den Datenraum des Digitalen Zwillings wurden Durchflugvideos durch die Gussteile im ,,.wmv”-Format und gezielte
2D-Schnitte an kritischen Bereichen im ,,.jpg”-Format bereitgestellt. Denkbar waren auBerdem quantitative Messun-
gen der Porositat oder der Geometrie zur Uberpriifung der MaBhaltigkeit. Somit tragt die CT-Untersuchung dazu bei,
eine umfassendere Darstellung eines Digitalen Zwillings zu erschaffen.
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A Thermoelemente

Abbildung 4.2.1: 2D-Schnitt aus CT-Messung eines anwendungsnahen Gussteils. Erkennbar ist die Porositat, welche
sich in bestimmten Bereichen konzentriert und die Position der Thermoelemente im Gussteil.

4.2.2 Mechanische Charakterisierung von Gussstaben

Die mechanische Bewertung der Gussstabe erfolgte mit Zugversuchen an Rundzugproben, die gezielt aus den Guss-
staben mittels Drahterosion und Drehen entnommen wurden. In Abbildung 4.2.2 ist die Positionierung der Zugpro-
ben mit Hilfe der Computertomographie-Scans (CT) dargestellt. Ein Schnitt durch die Mitte der CT-Daten der Guss-
stabe gibt Hinweise auf die Porenverteilung. Die Proben wurden dann in unterschiedlichen Bereichen, mit niedrigem
und hohem Porenanteil positioniert.

Abbildung 4.2.2: Probenentnahme der Rundzugproben basierend auf CT-Informationen.

Die Versuche wurden an einer servohydraulischen-Zugprifmaschine durchgefiihrt. Die Kurven aus Abbildung 4.2.3
wurden anhand der Kraftmessung mit Kraftsensoren und der optischen Verformungsmessung mittels Grauwertkorre-
lation ermittelt. Die Ergebnisse der quasistatischen Zugversuche sind im technischen Spannungs-Dehnungs-Diagramm
in Abbildung 4.2.3 dargestellt.
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Abbildung 4.2.3: Technisches Spannungs-Dehnungs-Diagramm der Rundzugversuche aller aus den Gussstaben ent-
nommenen Proben.

Deutliche Unterschiede sind bei den insgesamt 16 durchgefiihrten Zugversuchen zu erkennen. Die FlieBgrenze Rpo2
liegen im Bereich von 94-142 MPa, die Festigkeiten zwischen 170 MPa und 201 MPa und die Bruchdehnungen zwi-
schen 2,4 % und 7,1 %. Dabei ist aber auch zu berlcksichtigen, dass die Gussstabe Al15 —Al17 eine variierte chemi-
sche Zusammensetzung aufwiesen (Si- und Mg-Gehalt wurde variiert).

Neben den Unterschieden in den Legierungsbestandteilen, den Entnahmepositionen und damit verbundenen Unter-
schieden im Geflige durch unterschiedliche Abkthlungsgeschwindigkeiten soll im Folgenden der Einfluss der Porositat
aufgezeigt werden.
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Abbildung 4.2.4: Zusammenhang zwischen FlieBgrenzen und Porositdt der Zugproben im Priifbereich, ermittelt an-
hand fusionierter Daten im Digitalen Zwilling.

Abbildung 4.2.4 zeigt einen potentiellen Einfluss der Porositat auf die FlieBgrenze Reo,,. Mit dem Digitalen Zwilling der
Gussstabe, beschrieben in Abschnitt 4.3.3, wurde im Priifbereich der jeweiligen Zugproben eine einfache Analyse der
CT-Daten durchgefiihrt. Im korrelierten Datensatz wurde jeweils nach der GroBe des Gesamtvolumens aller Poren
innerhalb des parallelen Prifbereichs der Proben gefragt. Die Ergebnisse dieser Abfrage wurden zusammen mit den
jeweiligen FlieBgrenzen in Abbildung 4.2.4 dargestellt.
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Die Abfrage aus dem Digitalen Zwilling ergab eine sichtbare Tendenz hin zu niedrigeren FlieBgrenzen bei groBerem
Porenvolumen in den Zugproben (R=0,3), ohne andere Einflisse zu berlicksichtigen. Abhangigkeiten mit hoherer
Signifikanz wie die des Geflges, der Legierung und der Porositat mit den mechanischen Eigenschaften der Gussstabe
sind nur durch eine Vielzahl an Proben und Informationen aus Prozess- und Bewertungsdaten klar zu ermitteln. In
diesem Beispiel soll aber das Potential der Datenfusion fir die Analyse von Bauteilen aufgezeigt werden.

Neben den dargestellten FlieBkurven wurden am fem Zugversuche und Hartemessungen an warmebehandelten Pro-
ben mit unterschiedlicher chemischer Zusammensetzung in Bezug auf den Mg- und Si-Gehalt durchgeflhrt. Auf eine
ausfihrliche Darstellung der Ergebnisse wird an dieser Stelle verzichtet, da die Ergebnisse im Detail im Rahmen
exemplarischer Materialdatenraumabfragen in Abschnitt 4.3.2 dargestellt werden.

4.2.3 Maechanische Priifung des Gussteildemonstrators unter Biegebeanspruchung

Die gegossenen Bauteile wurden einer mechanischen Prifung im abgebildeten Versuchsaufbau (Abbildung 4.2.5)
unterzogen. Dabei wurden mehrerer Bauteile unter Druck- und Zugbeanspruchung mit einer konstanten Geschwin-
digkeit von 0,1 mm s bis zum Versagen geprift. An den beiden duBeren Bohrungen wurden die Bauteile fest einge-
spannt, an der mittleren Bohrung die Last an einer elektromechanischen Prifmaschine eingeleitet.

Bei der Priifung wurde die Kraft mit einem Kraftsensor erfasst, die Verschiebung wurde optisch mittels einer Video-
aufzeichnung erfasst. Vor den Versuchen wurden die Bauteile mit einem zufalligen Schwarz-WeiB-Muster lackiert, um
mittels Grauwertkorrelation (engl. Digital Image Correlation - DIC), neben der Verschiebung, auch die lokalen Deh-
nungen Uber dem gesamten optisch zuganglichen Bereich auf einer Seite des Bauteils zu erfassen. Auf der gegen-
Uberliegenden Seite wurde ein weiteres System des Fraunhofer IPM zur hochaufgel6sten optischen Dehnungsauswer-
tung verwendet (siehe hierzu Abschnitt 4.2.6).

Abbildung 4.2.5: Einspannungssituation der Zug- und Druckversuche am Demonstratorbauteil in einer elektromechani-
schen Priifmaschine

In Abbildung 4.2.6 ist die von von Mises-Dehnungsverteilung nach der Auswertung mit einem DIC-Algorithmus zu
sehen. Lokale Maxima sind an den Randern der Einspannung und an der Bauteilumrandung im oberen Bereich zu
erkennen. Im rot eingekreisten Bereich fUhren, die Dehnungsiberhéhungen unter der Zugbelastung zum Schadi-
gungsbeginn und im weiteren Verlauf des Versuchs auch zum Versagen.
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v. Mises
Dehnung

Abbildung 4.2.6: Dehnungsverteilung (v. Mises) wahrend der Zugbelastung am Bauteil bei S.chéidigungsinitiierung

In Abbildung 4.2.7 sind zwei geprifte Proben, jeweils unter Zugbelastung (oben) und Druckbelastung (unten) abge-
bildet. Unterschiedliche Spannungszustande, vor allem in den Randbereichen, fihren an unterschiedlichen Stellen zur
Schadigungsinitiierung und in Folge dessen zum Versagen

Abbildung 4.2.7: Gepriifte Bauteile unter Zug- (oben) und Druckbelastung (unten)

54



Technischer Bericht zum Use-Case
Metalle

Die quantitativen Ergebnisse der mechanischen Untersuchungen der Bauteile sind im Kraft-Weg-Diagramm in Abbil-
dung 4.2.8 dargestellt. Jeweils eine Kurve flr zwei Druckversuche an einem warmebehandelten Bauteil und einem
nicht warmebehandelten Bauteil und einem Zugversuch an einem warmebehandelten Bauteil reprasentieren das Ver-
formungsverhalten.

Alle Versuchskonfigurationen zeigen die gleiche Anfangssteifigkeit. Das nicht warmebehandelte Bauteil zeigt bei etwa
5 kN und 0,5 mm Weg eine Abweichung von der linear-elastischen Geraden und somit die erste plastische Verfor-
mung. Die Krafte steigen wahrend dieser plastischen Verformung noch auf 15 kN bevor sie durch die Schadigung bis
zum Versagen abfallen. Das warmebehandelte Bauteil zeigt erst ab etwa10 kN plastische Verformungen und maxima-
le Krafte von 18 kN. Eine deutliche Festigkeitszunahme und eine erhdhte Energieaufnahme durch den Warmebe-
handlungsprozess ist dadurch belegt. Die Zugversuche (griin) zeigen die héchsten Krafte von 22 kN und die langste
lineare Gerade, versagen aber direkt nach der Schadigungsinitiierung katastrophal.

25
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Druck, wérmebehandelt —AI54
20 4 o
Zug, warmebehandelt AlS5
15 -
=
=
w
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Abbildung 4.2.8: Kraft-Weg-Kurven warmebehandelter und nicht warmebehandelter Bauteile unter Zug- und Druckbe-
lastung

4.2.4 Metallographische Untersuchung des Gussteildemonstrators

Ziel der metallographischen Untersuchungen des Gussteildemonstrators ARI_AI56 war es, die Mikrostruktur und Har-
te mit der aus dem Temperaturfeld der GieBsimulation berechneten Erstarrungsdauer zu korrelieren. Es wurde eine
Schnittflache gewahlt (Abbildung , oben) in der die berechnete Erstarrungsdauer zwischen 10 und 24 Sekunden beim
Guss variierten (Abbildung 4.2.9 unten links).

55



Technischer Bericht zum Use-Case
Metalle

At in Sekunden

2.4e+01 Temp.
20
T, = 585°C
— 15
T,=500°C
10
5 t, t, Zeit
I
0.0e+00 Erstarrungsdauer At

Abbildung 4.2.9: Makroaufnahme des Gussbauteildemonstrators Al56 nach dem Versuch und gewahlte Schnittfla-
che markiert mit einer roten Linie (oben). Mit einem Python-Skript aus dem Temperaturfeld der GieBsimulation
berechnetete Verteilung der Erstarrungsdauer At zwischen 585 °C und 500 °C im Gussbauteildemonstrator (unten)

Aufgrund der begrenzten SchliffprobengréBe musste das entsprechend der roten Schnittlinie in Abbildung 4.2.9 mar-
kierte Gussdemonstratorbauteil ARI_AI56 im Steg in zwei weitere Teilen getrennt werden. Diese wurden entspre-
chend Abbildung 4.2.10 eingebettet. HV1 Vickershartemessungen wurden in der Mitte der Schliffflachen der jeweili-
gen Teile automatisiert an einem Emco M1C 010 D Harteprifer durchgefiihrt. Der Abstand zwischen den einzelnen
Eindricken betrug 1 mm. Lichtmikroskopische Aufnahmen des Gefliges in der Nahe von jedem Harteeindruck wur-
den mit einem Zeiss Axio Vario Auflichtlichtmikroskop mit motorisiertem XY-Positioniertisch automatisiert aufge-
nommen. Die X-Y Positionskoordinaten der Harteeindriicke werden digital erfasst und als ASCII .txt Dateien heraus-
gegeben, wobei die Null-Position die Position des ersten Harteeindrucks der Messreihe ist. Die Gegenuberstellung der
Hartemessergebnisse und der berechneten Erstarrungsdauern At erfolgte manuell wie in Abbildung 4.2.11 dargestellt
Die Positionen beziehen sich auf die in Abbildung 4.2.10 mit einem roten Pfeil markierte Kante des jeweiligen Teils.
Eine Gegenlberstellung des Harteverlaufs und der Verteilung der Erstarrungsdauern zeigen eine ortliche Korrelation:
die Harte ist hoher in Bereichen mit kurzen Erstarrungsdauern und niedriger fir Bereich mit langen Erstarrungsdau-
ern. Mit Hilfe einer Korrelation zwischen lokal erwarteter Erstarrungsdauer und lokal gemessener Harte kann in Vor-
griff auf die detailliert beschriebene Vorgehensweise in Abschnitt 4.4 der gemessene Harteverlauf gut wiedergegeben
werden (siehe Abbildung 4.2.11).

Abbildung 4.2.10: Makroaufnahme der 2 Schliffflichen des getrennten Bauteils und Hartemessungen (Markierun-
gen ,Messung 1” und ,,Messung 2")
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Abbildung 4.2.11: Vickershartemessungen, korrelierte Hirtewerte und Erstarrungsdauer At (Markierungen ,Mes-
sung 1” und ,,Messung 2")

Die Gussstruktur konnte im polierten Zustand mit ausreichendem Kontrast abgebildet werden. Dank homogener
Ausleuchtung der polierten Schliffprobe mit einer LED-Beleuchtung ist der Kontrast der Aufnahmen Uber die gesamte
Schliffflache gleichmaBig, sodass eine automatisierte Bildanalyse durchgefiihrt werden konnte. In Bereichen mit einer
Harte von ca. 70 HV1 ist das Gussgeflige grober (Messreihe 1 und Abbildung 4.2.12), in Bereichen mit einer Harte
von ca. 76 HV1 ist das Gussgeflige feiner (Messreihe 2 und Abbildung 4.2.13). Die Aufnahmen sind als ,Tagged
Image File Format” (TIF) mit 8- und 16-Bit-Grauwerten gespeichert. Frei verfligbare Bibliotheken wie die Python Ima-
ging Library ,PIL”, ,scikit-image” oder ,OpenCV” enthalten Funktionen, mit denen eine digitale Bildverarbeitung
durchgefliihrt werden kann. Zur Segmentierung und Binarisierung des Gussgefliges wurde der in der Bibliothek ,O-
penCV" implementierter Algorithmus zur markerbasierten Wasserscheidentransformation angewandt. Zunachst wird
das Originalbild nach dem Schwellenwertverfahren von Otsu' binarisiert. Pixel, die sicher zum schwarzen Bildhinter-
grund gehoéren werden nach zusatzlicher morphologischer Operation , Offnung” mit einem Marker groBer O verse-
hen. Dies sind die schwarzen Pixel in Abbildung 4.2.13b. Die Pixel, die sicher zu den Dendriten des Gussgefliges ge-
horen werden nach Dilatation mit einem weiteren Marker versehen. Dies sind die wei3en Pixel in Abbildung 4.2.13c.
Die Pixel, die nicht sicher zum Bildhintergrund oder zu den Dendriten gehoren werden durch Subtraktion von Abbil-
dung 4.2.13b und ¢ ermittelt und mit einem dritten Marker versehen. Bei der Wasserscheidentransformation werden
die Bereiche zwischen den verschiedenen Markern geflutet. Das Ergebnis der Segmentierung ist in Abbildung 4.2.13d
und Abbildung 4.2.12c fir Bereiche mit feinem Gussgeflige dargestellt. Das Ergebnis der Segmentierung ist fir feines
und grobes Gussgeflige als Overlay zum Originalbild in Abbildung 4.2.12b bzw. Abbildung 4.2.13e dargestellt.
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Abbildung 4.2.12: gréberes Gussgefiige im Bereichen mit einer Harte von ca. 70 HV1 (siehe Abbildung ) : a) lichtmik-

" Nobuyuki Otsu: A threshold selection method from grey level histograms. In: IEEE Transactions on Systems, Man, and Cybernetics. New York
9.1979, S. 62-66. ISSN 1083-4419
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roskopische Aufnahmen, b) segmentierte Dendriten des Gussgefiiges c) binarisiertes Bild

a) Originalbild

” ¢ 13
R0t L VR
d) Finales Binarbild nach e) Ergebnis der Segmentierung

Anwendungdes als Overlay
Wasserscheiden Algorithmus

Abbildung 4.2.13: feineres Gussgefiige im Bereichen mit einer Harte von ca. 76 HV1 (siehe Abbildung ): a) lichtmik-
roskopische Aufnahmen, b) segmentierte Dendriten des Gussgefiiges c) binarisiertes Bild

4.2.5 Umgang mit heterogenen Rohdaten im Rahmen von In-Situ/Inline Messtechnik

Das Fraunhofer IPM verflgt Gber diverse in situ oder inline-fahige Messtechnik, die im Rahmen von zerstérender
Werkstoffprifung (z.B. optische Hochgeschwindigkeitsdehnungsmessung) oder fir zerstérungsarme lokale chemi-
sche Analysen von z.B. Gussteilen eingesetzt werden kann. Mit der Aufnahme von komplexen Daten in Hochge-
schwindigkeit sind besondere Herausforderungen in Bezug auf die Datenhaltung und —analyse verbunden. Bei den
aus diesen Verfahren resultieren Messdaten handelt es sich um verschiedene Datentypen mit unterschiedlicher
Komplexitat:

- Besonders gut in Graphen abbilden lassen sich tabellarische Daten wie z.B. Signalverlaufe (Temperatur,
Kraft, Weg, Spannung, Dehnung, Spektren 0.a.). In den Werkstoffwissenschaften gibt es sehr viele stan-
dardisierte Daten wie z.B. Spannungs-Dehnungs-Diagramme, die sogar unabhangig vom Messsystem zur
Werkstoffcharakterisierung verwendet werden kénnen.

- Daneben gibt es bildhaft angeordnete Daten wie Kamerabilder, Bildstapel aus der Computertomogra-
phie oder eben auch Dehnungs- und Verschiebungsfelder. Letztere konnen als Vektorfelder aufgefasst
werden, deren einzelne Komponenten in einem regelmaBigen raumlichen Muster angeordnet sind.

- Die hochste Komplexitat weisen die heterogenen Rohdaten der laserinduzierten Plasmaspektroskopie
auf, bei der an jeder Messposition die Spektren des Laserplasmas mit denen von Referenzelementen vergli-
chen werden mussen. Es sind somit — unter Umstanden sogar tiefenaufgeldste — Bilddaten, bei denen an
jedem Bildpunkt mehrere Spektren hinterlegt sind.

Die Messwerte sollen nach Maglichkeit in physikalischen Einheiten und in einem standardisierten Datenformat ge-
speichert werden, damit sie sowohl in frei verfligbaren Programmen als auch automatisch — etwa in einem Python-
Skript — gelesen und verarbeitet werden kénnen. Fir eine benutzerfreundliche Zuordnung zum CAD-Bild mussen
alle Datenformate mit Metadaten verbunden werden, die neben beschreibenden Angaben (Probenname, Prifer,
Messsystem) insbesondere die Transformationsparameter vom Messsystem zum Priifling sowie vom Priifling zum
Gussteil enthalten. Bei den tabellarischen Daten bietet sich ASCII-Daten im TSV-Format (,, Tabulator Separated Valu-
es"”) an, die von sehr vielen Programmen wie z.B. Excel verarbeitet werden kénnen.
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4.2.6 Optische Dehnungsmessung

Ein Beispiel fir standardisierte tabellarische Daten ist die Kraft-Weg-Kurve, die mit verschiedenen Kraft-
Dehnungssensoren gemessen werden kann. Sie ist fir die Werkstoffforschung standardisiert und kann mit einer
Vielzahl von Messsystemen erfasst werden. Bei der schnellen optischen Dehnungsmessung macht sie, wie in Abbil-
dung IPM1 vereinfacht dargestellt, nur einen kleinen Teil der Daten aus (vgl. Abbildung 4.2.14). Sie erlaubt es, Bau-
teile untereinander zu vergleichen, ermdglicht aber nur in sehr geringem Umfang eine Ursachenanalyse. Der groBte
Zusatznutzen der schnellen, GPU-basieren Dehnungsmessung im Sinne von Industrie 4.0 liegt in der Erfassung zu-
satzlicher Uber die standardisierte Messkurve hinausgehende Daten, wie etwa der lokalen Dehnung zur Risserken-
nung. Hieraus kann eine reale Risskontur am Bauteil abgeleitet werden, die mittels FEM analysiert werden kann. Aus
dieser Kombination von Messdaten mit der FEM-Analyse lassen sich dann zuverlassige Daten fiir die Lebensdauer-
bewertung gewinnen. Wesentlicher Bestandteil dieses Arbeitspaketes war es daher, Verfahren zu entwickeln, wie
solche komplexen Rohdaten maschinenlesbar abgebildet werden koénnen, dass zuklinftig solche modellhaften Zu-
sammenhange zwischen lokalen GefligegroBen, Dehnungen, der lokalen Rissbildung und den mechanischen Eigen-
schaften (sog. Struktur-Eigenschaftsbeziehungen nachvollzogen werden kénnen. Dies wird nachfolgend am Beispiel
der schnellen optischen Dehnungsmessung sowie der laserinduzierten Plasmaspektroskopie gezeigt.

Kraft-Weg-Kurve

Kamera Echtzeit-Bildverarbeitung
auf GPU
\°
s
1 kHz mit 2 MPixel
=2 GB/s 600 kB/s
=1 TB/8 min

Rohdaten: Bilder, Spektren,
Algorithmen, Transformationsdaten

Abbildung 4.2.14: Moderne Messverfahren wie die Dehnungsmessung liefern zusatzlich zu standardisierten Messkur-
ven (hier: Kraft-Weg-Kurve) eine Vielzahl an Rohdaten zur individuellen Bauteilanalyse, die nutzbar gemacht werden
sollen.

Abbildung 4.2.15 zeigt auf der linken Seite den Demonstrator zur schnellen optischen Dehnungsmessung am Bau-
teil. Durch die Verwendung eines schnellen, hochaufldsenden CoaXPress-2.0-Kamerasystems, das — wie in Abbil-
dung IPM 4.2.14 gezeigt - einen Datenstrom von 2 GB/s kontinuierlich aufnehmen und auf Grafikkarten (GPU) ver-
arbeiten kann, gelang es, die Messrate gegenlber kommerziell erhaltlichen Systemen von 160 Hz auf 74 kHz zu
steigern. Fur die Bildkorrelation kann die Mikrostruktur metallischer Oberflachen genutzt werden, sodass zur Pro-
zesskontrolle keine zusatzlichen Markierungen auf den Materialoberfldichen mehr notwendig sind. Beide Eigen-
schaften zusammen ermoglichen eine Messung der lokalen Verschiebungen bzw. Dehnungen sowie prinzipiell eine
Rissverfolgung in Echtzeit. Die Echtzeitauswertung ermdglicht die Reduktion des Bilddatenstroms auf relevante Da-

ten, die dann fir den Digitalen Zwilling aufbereitet und abgelegt werden missen.
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Abbildung 4.2.15: Links: Dehnungsmesssystem am Priifaufbau fiir die Kraft-Weg-Kurve. Rechts: Die Dehnungsmess-

Position x [mm]
werte an einer kritischen Stelle mit hinterlegtem Kamerabild der Bauteiloberflache.

Position y [mm]

Abbildung 4.2.15 zeigt rechts eine solche Risskontur im lokalen Dehnungsfeld, die dem Kamerabild der Oberflache
Uberlagert wurde. Diese sogenannten Dehnungsfelder kdnnen in der FEM-Analyse simuliert werden, indem die
Risskontur zusammen mit anderen Daten (Belastung, Porendichte, Hartegrad und chemischer Zusammensetzung)
kombiniert und anschlieBend anhand der im Dehnungsfeld gemessenen und in der FEM berechneten Verschiebung
verglichen werden. Physikalisch ist das Messergebnis ein Vektorfeld, das zur Gewinnung werkstoffmechanischer
GroBen wie dem lokalen Dehnungstensor, der mit dem FEM-Ergebnis verglichen werden kann, mit Methoden der
Feldtheorie verrechnet werden muss'. Bei den einzelnen GréBen handelt es sich um regelmalig angeordnete, zwei-
dimensionale Werte, also um bildhafte Daten. Um diese in ihren physikalischen Einheiten zu erhalten, ist es sinnvoll,
sie als FlieBkommazahlen (32 Bit Floating-Point) abzulegen. Hierzu bietet sich das bereits 1992 von Adobe als offe-
ner Standard spezifizierte ,,Tagged Image File Format” (TIFF oder TIF) an?. Dieses Datenformat erlaubt neben 8-
und 16-Bit-Grauwerten auch 32-Bit Floating-Point-Werte, die in mehreren Ebenen (,Layer”) abgelegt werden kon-
nen. Es handelt sich hierbei um ein Bindrformat, was die Daten sehr kompakt macht. Es existieren freie Bibliotheken,
um TIFF-Dateien in verschiedenen Programmiersprachen lesen und schreiben zu kénnen, wie z.B. die Bibliothek
LLibtiff” in C++3 oder die Python Imaging Library PIL. Viele Standardinformationen wie die laterale Auflésung wer-
den in standardisierten , Tags” abgelegt. Darlber hinaus gibt es einen in der GroBe variierbaren Bereich mit dem
Tag , ImageDescription”, in den Metadaten im ASClI-Format eingeschrieben werden kénnen.

FUr einen kompakten und programmiersprachenunabhangigen Austausch von Metadaten wurde das “JavaScript
Object Notation” (JSON)-Format entwickelt. Es basiert auf einer Untermenge der JavaScript Programmiersprache
nach dem Standard ECMA-262. Bei JSON handelt es sich um ein ASClI-Format, das komplett unabhangig von Pro-
grammiersprachen ist, aber vielen Konventionen folgt, die Programmieren aus der Familie der C-basierten Sprachen
(inklusive C, C++, C#, Java, JavaScript, Perl, Python und vielen anderen) bekannt sind. JSON baut auf zwei Struktu-
ren auf:

' Conrad et.al. (2020): GPU-based digital image correlation system for uniaxial and biaxial crack growth investigations. Accepted for 1st Virtual
European Conference on Fracture - VECF1.

2 Adobe Systems Incorporated, 1585 Charleston Road, P.O. Box 7900, Mountain View, CA 94039-7900: TIFF Revision 6.0 (1992).
https://www.adobe.io/open/standards/TIFF.html

3 http://www.libtiff.org/
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- Name/Wert Paare. In verschiedenen Sprachen wird dies realisiert als ein Objekt (,object”), Satz (,record”),
Struktur (,struct”), Worterbuch bzw. Verzeichnis (, dictionary”), Hash-Tabelle (,,hash table”), Schllssel-Liste
(,keyed list”) oder als ein assoziatives Array (,,associative array”).

- Eine geordnete Liste von Werten. In den meisten Sprachen wird das als Array, Vektor, Liste oder Sequenz
realisiert.

Hierbei handelt es sich um universelle Datenstrukturen, die von so gut wie allen modernen Programmiersprachen
unterstitzt werden. Diese kénnen hierarchisch in ungeordneten Mengen (, Objekten”) zusammengefasst werden'.
Darlber hinaus kénnen sogenannte JSON-Schemata mit standardisierten Objekten und Eigenschaften definiert und
im Internet fUr einen automatisierten Abruf abgelegt werden2. Solche JSON-Schemata ermdglichen eine automati-
sierte Behandlung der Metadaten im industriellen Umfeld.

Diese Kombination aus Multilayer-TIFF-Format mit Metadaten im JSON-Format wurde im Rahmen dieses Projektes
flr die schnelle optische Dehnungsmessung demonstriert. Die Dateien werden im C++-Programm in Echtzeit er-
zeugt und mit einem Python-Beispielprogramm (,, Strain_field.py”), das zusammen mit Beispieldaten des Bauteils auf
dem gemeinsamen Projektverzeichnis abgelegt ist, gelesen. Alternativ kdnnen die Daten, wie in Abbildung 4.2.16
gezeigt, mit dem frei verfligbaren wissenschaftlichen Bildbearbeitungsprogramm Imagel)?® gelesen und ausgewertet
werden. Abbildung a) zeigt die Rohdaten, die in zehn Ebenen abgelegt wurden. Diese werden in den Metadaten,
die mit der Funktion ,show Info” abgerufen werden kénnen (Abbildung b) menschenlesbar beschrieben. Die bei-
den ersten Ebenen enthalten die X- und Y-Komponenten des Verschiebungsfeldes (,,displacement”), welche die
eigentliche MessgroBe darstellt. Zum Vergleich mit der FEM-Analyse bendtigt man die vier Ableitungen des Ver-
schiebungsfeldes (jede Komponente in jede der beiden Richtungen), aus denen sich der Dehnungstensor berechnet.
Hinzu kommen weitere Felder wie die Rotation des Verschiebungsfeldes zur Markierung der Rissspitze oder der
Korrelationskoeffizient zur Bewertung der Qualitat des Messergebnisses. Im Hintergrund (Abbildung ¢) ist das Py-
thon-Skript zur automatisierten Datenverarbeitung — etwa zur Projektion der Daten auf das CAD-Modell — darge-
stellt. Das Ergebnis ist eine kompakte und fir den Nutzer transparente Darstellung, die auch automatisiert verarbei-
tet werden kann.

' https:/Awvww.json.org/json-en.html
2 http://json-schema.org/
3 https://imagej.nih.gov/i/index.html
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Abbildung 4.2.16: a) Visualisierung bildhafter Rohdaten als 32-Bit Multilayer-Tiff-Datei in ImageJ. b) Automatisiert und
menschenlesbare Ablage von Metadaten im JSON-Format. C) Automatisierte Bearbeitung mittels Python-Skript.

4.2.7 Laserinduzierte Plasmaspektroskopie

Eine madgliche Ursache fir lokal unterschiedliche Materialeigenschaften sind Variationen in der chemischen Zusam-
mensetzung des Werkstoffs. Auch diese kann lokal und in der Linie mittels laserinduzierter Plasmaspektroskopie
(engl. ,Laser Induced Breakdown Spectroscopy”, LIBS) gemessen werden. Bei diesem Verfahren wird mit einem
Kurzpulslaser ein mikroskopisch kleines Volumen im Fokus des Laserstrahls abgetragen und in ein Plasma Gberfihrt.
Aus der spektralen Analyse dieses Plasmas kann die Elementverteilung ermittelt werden. Beispielsweise zeigen die
Abbildung 4.2.17 und Abbildung 4.2.18 Messungen an einem Probestab, der dem Gusskdrper entnommen wurde,
sowie an einer Bruchstelle im Bauteil. Tendenziell sind im Bereich des Kerns, wo auch vermehrt Poren auftreten, ein

hoherer Magnesiumanteil zu erkennen. An den Poren selbst fallt er jedoch wieder ab.

position y(mm)

position x(mm)

0.7

Abbildung 4.2.17: Links: Probeelemente aus dem Giessrohling. Rechts: Rdumliche Verteilung der chemischen Zusam-

mensetzung am Beispiel von Magnesium.
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Abbildung 4.2.18: Schadensanalyse an einem Schliffbild einer Bruchstelle.

Am Fraunhofer IPM wurde dieses Verfahren so weiterentwickelt, dass tiefenaufgeldste Profile der Elementverteilung
im Material mit bisher nicht gekannter Geschwindigkeit und Tiefenauflésung von 100 nm bis 100 pm gemessen
werden kénnen. Mit Hilfe dieses Verfahrens kénnen innerhalb weniger Sekunden beispielsweise Entmischungen von
Legierungsbestandteilen geprift werden, wie sie z. B. beim Abkuhlen von Aluminiumlegierungen auftreten.

Das Endergebnis dieses Verfahrens ist also die raumliche Verteilung der Konzentration einzelner Elemente aus dem
untersuchten Werkstoff. Diese konnen in tabellarischer Form dargestellt und somit direkt in den Graphen integriert
werden, indem die Werte der Spalten inklusive ihrer physikalischen Einheiten beschrieben werden (Abbildung
4.2.19). Die einzelnen Spalten enthalten dann die Position der Messung sowie die Konzentration der einzelnen Ele-
mente.
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- 5 o . [E#Zellenformatvorlagen - . 25
Formatvorlagen ~
. —_
~ e v
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A B c D E | |- g
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Abbildung 4.2.19: Abbildung tabellarischer Daten im Graph am Beispiel der LIBS-Ergebnisse.

Die Konzentration eines Elementes an einem Messpunkt ergibt sich aus dem Spektrum der Messung am Plasma, bei
dem die Intensitat charakteristischer Peaks mit denen von Kalibrierproben aus den reinen Elementen verglichen wird
(Abbildung 4.2.20). Allerdings koénnen sich die Peaks mehrerer Elemente Uberlagern oder ihre Form kann sich mit
dem Geflige verdndern. Daher macht es auch bei diesem Verfahren Sinn, die Rohdaten zu hinterlegen. Allerdings
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handelt es sich hier um sehr heterogene Daten (bildhafte Daten mit hinterlegten Spektren). Zur Ablage und Verwal-
tung solch heterogener Daten eignet sich das ,Hierarchical Data Format” (HDF)'. Es wurde urspringlich vom , Na-
tional Center for Supercomputing Applications” (NCSA) entwickelt, das auch die Software-Bibliotheken zur Benut-
zung des HDF zur Verfligung stellt. Um die Weiterentwicklung zu professionalisieren, wurde im Jahr 2006 die HDF
Group als gemeinnitziges Unternehmen gegriindet. Die HDF Group stellt Bibliotheken und Anwendungen fir den
Einsatz von HDF5 und HDF4 zur Verfligung und bietet gegen Bezahlung Benutzersupport an. Um auf einem Super-
computer erzeugte Daten auch offline weiter bearbeiten zu kénnen, gibt es Portierungen auf alle gangigen Betriebs-
systeme. Es handelt sich um ein sehr universelles Datenformat, das auch von ImageJ unterstitzt wird. Allerdings ist es
fur den Benutzer aufgrund seiner weniger transparent als z.B. das TIFF-Format. Trotzdem kann es in Python mittels
der Bibliothek h5py mit wenigen Programmzeilen gelesen und dargestellt werden (Programm
.LIBS_ReadRawdata_Python.py” auf dem Projektordner):

[5LIBS_ReadRawdata_Pyhon.py 3 |

1 # —*- coding: utf-8 -*-

2 import numpy as np

3 import matplotlib.pyplot as plt
4 import hipy

5 233

file=hSpy.File ("
daten=file
wls=file[ ' 10:1
specs=np.sum(np.sum(np.sum(daten,axis=0) ,axis=0) ,axis=0)
11 file.close()
12 daten.shape

14 plt.plot(wls,daten[15,15,2])

Python file length: 366 lines: 14 Ln:14 Col:29 Sel:0|0 Windows (CRLF)  UTF-8 INS

~ SiA-Raio
30 -

2000
AlSiMg
Si

Mg
1500

signal

1000

300 350 400 450 500

Alnm)

0 5 10 15 20 25 30
stepsX (1/3mm)

Abbildung 4.2.20: In den LIBS-Rohdaten werden jedem raumlichen Messpunkt das Spektrum des Plasmas (schwarz)
sowie die Kalibrierspektren der gesuchten Elemente Aluminium (griin), Silizium (blau) und Magnesium (rot) hinterlegt.

Wahrend tabellarische Daten — wie in Abbildung IPM 5 gezeigt — direkt im Graphen Uber die Beschreibung der Spal-
ten eingebunden werden kénnen, bendtigt man fir die komplexeren Rohdaten im TIFF- oder HD5-Format zusatzli-
che Python-Skripte, auf die im Zusammenhang mit der Rohdatendatei verwiesen wird (Abbildung 4.2.21). Somit
ergibt sich ein durchgangiges Schema zur Abbildung von Messdaten an einem realen Bauteil im Digitalen Zwilling,
dass sowohl zur Abbildung regularer Daten, wie an Prufstaben in Abbildung IPM 4 gezeigt, als auch zur Scha-
densanalyse im Versagensfall, wo der Ort nicht vorhersehbar ist (Riss in Abbildung 4.2.15 Schliff in Abbildung
4.2.18). Die verwendeten Datenformate beruhen auf den offenen und programmiersprachen-unabhangigen Stan-
dards TIFF, HD5 und JSON, so dass sie mit frei verfligbaren Bibliotheken in Echtzeit wéhrend der Prozesskontrolle

' https://www.hdfgroup.org/
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erzeugt und mit einfachen Python-Skripten automatisiert bearbeitbar sind. Es bietet somit eine gute Grundlage, um
komplexe Messdaten im Digitalen Zwilling zu reprasentieren und quantitativ zu analysieren. Auch eine visuelle Dar-
stellung im ebenfalls frei verfligbaren wissenschaftlichen Bildbearbeitungsprogramm ImagelJ ist moglich. Es handelt
sich somit um ein Konzept, welches auch kleine und mittlere Unternehmen (KMU) kostengunstig umsetzen und
ihren Kunden zur Verfligung stellen kénnen.

=
oy

Rohdatensatz:
FileName__2 Path (data file) - >
(7] ' Messwerte + Metadaten

Python-Skript: Algorithmen

Raw data file

$

L z;

/3
&
4 URLToFolder__1 URL to folder (data file)
(Format Speaifizierent o a3
Wielcher Dateityp 7.,
csv) -~

/A
e

XCoordinate__1

of

Abbildung 4.2.21: Rohdaten werden zusammen mit einem Python-Skript im Prozessgraphen abgelegt.

4.3 Digitale Reprasentation (IWM, AP3.3)

In diesem Abschnitt erfolgt die digitale Reprasentation der Prozesse und Werkstoffdaten des Use Case Metalle. In
Abschnitt 4.3.1 werden die ausgearbeiteten Prozessgraphen exemplarisch am Beispiel des Kokillengussprozesses er-
klart. In Abschnitt 4.3.2 wird mit Hilfe des digitalen Workflows aus Kapitel 3 der Materialdatenraum mit Prozess- und
Werkstoffdaten aus den Abschnitten 4.1 und 4.2 beflllt und exemplarische Abfragen durchgefihrt, die zeigen, dass
sich Expertenwissen zu Prozessen und Werkstoffen aus dem zugrunde liegenden Wissensgraphen maschinell extrahie-
ren lasst. Mit dem Ziel einen Digitalen Zwilling des Demonstratorgussteils zu erzeugen, werden in Abschnitt 4.3.3
oOrtlich verteilte Prozess- und Materialkennwerte fusioniert.

4.3.1 Prozessmodellierung

Am Beispiel des Kokillengussprozesses wird die Anwendung der Materialontologie zur digitalen Abbildung von Pro-
zessen in Form von Prozessgraphen demonstriert. Eine Zusammenfassung der auf diese Weise abgebildeten Prozesse
des Use Case Metalle erfolgt am Ende des Abschnitts.

In Abbildung 4.3.1 ist ein Ausschnitt des Prozessgraphen zum Kokillengussprozess zu sehen, in dem die Zuweisung
der Objekt-ID und chemischen Zusammensetzung zum Gussteil nach dem Kokillengussprozess erfolgt. Das dargestell-
te Konstrukt zur ID-Zuweisung wurde in allen Prozessen einheitlich gestaltet. Bei der Zuweisung der chemischen Zu-
sammensetzung wird klargestellt, dass es sich hierbei um eine chemische Zusammensetzung handelt, die das gesamte
Materialvolumen reprasentieren soll. Um bei der Erstellung des Prozessgraphen maoglichst generisch zu sein, wird bei
der Zuweisung der Massenanteile der chemischen Zusammensetzung ein spezielles Modellierungskonstrukt verwen-
det. Die an den Knoten der chemischen Zusammensetzung angebundene hasPart Beziehung wird um den Suffix
{1..n} erganzt. Damit soll ausgedriickt werden, dass die nachfolgenden Knoten mindestens einmal vorkommen kén-
nen. Dieses Konstrukt wird wie bereits in Abschnitt 3.1.3 vorgestellt bei der Konvertierung in eine Excel-Vorlage zur
Metadatenerfassung automatisiert ibersetzt, sodass ein Benutzer beliebig viele chemische Elemente und deren Mas-
senanteile in der Excel-Vorlage angeben kann. Vom Knoten WeightFraction aus wird auf das Elementsymbol (z.B. Mg,
Si...), das Einheitssymbol (hier %) und den Wert des Massenanteils verwiesen. Zusatzlich kann das Symbol des Basise-
lements (hier Al) angegeben werden.
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Abbildung 4.3.1: Beschreibung der Zuweisung einer ID und chemischen Zusammensetzung zu einem Gussteil

In Abbildung 4.3.2 ist dargestellt, wie der Sammelknoten ProcessParameterSet aus der in Abschnitt 3.1.3 vorgestell-
ten Kernstruktur zur Erstellung von Prozessgraphen eingesetzt wird. An dem Sammelknoten werden alle RegelgréBen
zum Prozess Uber die hasPart Beziehung angebunden. Exemplarisch sind hierbei der Sollwert der Kokillen- und
Schmelztiegeltemperatur und der GieBdruck aufgefihrt (nicht alle Prozessparameter sind dargestellt). Bei allen drei
Prozessparametern handelt es sich um physikalische GroBen denen ein Wert und ein Einheitssymbol zugewiesen wird.
Bei der Wertzuweisung wird auf die Kategorien der data properties zurlickgegriffen. An dieser Stelle kann ausge-
driickt werden, ob es sich bei dem spater vom Benutzer anzugebenden Literal (Wert) beispielsweise um einen Wert
vom Typ double, integer oder string handelt.

Literale werden spater durch
zugewiesene Werte ersetzt

Unit symbol (mold and
crucible temperature as

ProcessParameterSet__1

m PermanentMoldCasting__1

isInputFor hasControlinfo

CrucibleTemperatureAsSupposed__ 1 ~

)u

Value (crucible
temperature as
~ supposed)

hasPart

Prozessparameter mit geregelten
SOLL-GréBen

Verweis auf
Einheitssymbol

Unit symbol (casting
(Z-B- Pa) \‘
CastingPressure__1 >

Y Pelitgm~

Wertzuweisung

Abbildung 4.3.2: Beschreibung der Prozessparameter und Umgang mit physikalischen GroBen und Einheitssymbolen

In der nachfolgenden Abbildung 4.3.4 wird exemplarisch dargestellt, wie auf einer Prozess- bzw. Wissensgraphebene
mit Rohdaten umgegangen werden kann, um diese maschinell zuganglich zu machen. Am Sammelknoten ProcessDa-
taSet ist eine Txt-Datei angebunden, in der in diesem Fall der Zeitverlauf der gemessenen Temperaturen in der Kokille
und Schmelze gespeichert ist. Mit Hilfe des Prozessgraphen wird der strukturelle Aufbau, der Inhalt der Datei und
Spalten sowie der Ablageort beschrieben. Zum strukturellen Aufbau gehdren die Anzahl der Zeilen im Dateiheader,
das Dezimaltrennzeichen, das Trennzeichen zwischen Spalteneintragen und die Spalten mit Angabe zur Spaltennum-
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mer. Zur Beschreibung des Spalteninhalts wird Gber die Beziehung containsValuesOfType auf die entsprechende Gro-
Be (z.B. TemperatureMeasureByThermocouple) verwiesen.

R ==

isInputFor

Value (Casting

temperature as is)
CastingTemperatureAsls__1

BeschEsittaen e
Spalteninhalt : ta)

der Rohdaten-
datei = I

ProcessDataSet 1
Column number (local

process time)

hasOutput

>(S)

Com 3
Node 22453

Firmvare
Num Channels
sample Rate
Date (GMT)
Time (GMT)

Channel 1
Channel 2
Channel 3
Channel 6

Timer Tick
0.125

0.25
0.375
0.5
0.625
.75
©.875

No N we e

Datei Bearbeiten Farmat Ansicht Hilfe

SN 2427-43690
Aug 15

14.08.2019 12:55
12:55:19:178

Calibration Coefficients

Slope
Slope
Slope
Slope

e

Offset © Units
Offset © Units
Offset © Units
Offset © Units

Time (secs) PC Time (GMT) Channel

55:20.5 303.543396
55:20.6 303.5744629
55:20.7 303.5181274
55:20.9 303.496521
55:21.0 303.4090881
55:21.1 303.6065063
55:21.2 303.5169373

303.9822083
304.0722046
304.0469971
304.0195923
304.0014954
303.9364929
304.0190735

Beschreibt den
Aufbau der
& e Rohdatendatei

1

303.812439

303.826416

303.8512573
303.8414001
303.8563843
303.7781067
303.8869629

unit symbol (local
process time)

Beschreibt den

. Aufbau und

Ablageort der

Rohdatendatei
with process data)

Chan|

Abbildung 4.3.4: Beschreibung der Prozess(roh)daten

Der komplette Prozessgraph zum Kokillengussprozess ist in Abbildung 4.3.5 dargestellt. Die im Rahmen des Projekts
erzeugten Prozessgraphen inklusive einer Beschreibung der wesentlichen im Prozessaufbau beteiligten Maschinen,
Anlagen, Sensoren, Messmittel, der Subprozesse, Softwarekomponenten und ggf. Infrastrukturkomponenten umfas-
sen in der Regel > 100 Knoten. Ein wesentlicher Anteil der Knoten wird fir die Beschreibung der Rohdaten benétigt.

Realer Prozessgraph zum
Kokillengussprozess

Abbildung 4.3.5: Kompletter Prozessgraph zum Kokillengussprozess

AbschlieBend werden alle digital abgebildeten Prozesse des Use Case Metalle zusammengefasst:
e Kokillengussprozess
e 3D-Computertomographie

e Drahterodieren

e Drehen
e Allgemeine Trennverfahren
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Losungsglihung

Warmauslagerung

Zugversuch inklusive Kennwertermittlung

Brinellhartemessung

Metallographische Probenpraparation (Einbetten, Schleifen, Polieren, Atzen)
Licht- und Rasterelektronenmikroskopie

e optische Dehnungsmessung

o lokale chemische Analyse (LIBS)

e Giel3simulation

Ein GrofBteil der aufgeflihrten Prozesse wurde dazu verwendet, um die in den Abschnitten 4.1 und 4.2 erzeugten
Daten zu erfassen und mit Hilfe des digitalen Workflows aus Kapitel 3 in einen Wissensgraphen zu Gberfihren, mit
dem die Prozesskette aus GieBprozess, Computertomographie, Trennprozessen, Warmebehandlungsschritten und
abschlieBender mechanischer Charakterisierung von Proben aus Gussstaben abgebildet wird. Der auf diese Weise
erzeugte Materialdatenraum wird im nachfolgenden Abschnitt herangezogen, um exemplarische Abfragen durchzu-
fuhren.

4.3.2 Anwendung des Materialdatenraums zur Wissensextraktion

In Abbildung 4.3.6 ist eine Visualisierung des entstandenen Wissensgraphen dargestellt. Der Wissensgraph umfasst
insgesamt Daten zu > 278 Prozessschritten, 180 Zwischenprodukten wie Gussteile, Stabe, Ronden fir Warmebehand-
lungszwecke und 85 Proben. Dies entspricht einem Datensatz, wie er typischerweise in einem mittelgroBen Charakte-
risierungsprojekt an Forschungsinstituten erzeugt wird. Der Wissensgraph besteht aus 44.091 Tripples und wird mit
Graphdatenbank GraphDB verwaltet. Im Folgenden wird demonstriert, dass mit Hilfe der zugrunde liegenden seman-
tischen Datenstruktur Expertenwissen extrahiert werden kann. Zur Ausfihrung von Abfragen wird auf die Abfrage-
sprache SPARQL zurlickgegriffen, fir die eine Schnittstelle in der GraphDB (und fast allen Graphdatenbanken) exis-
tiert. Die mittels SPARQL extrahierten Daten kdnnen tabellarisch exportiert werden und wurden fir Visualisierungs-
zwecke mit Python weiterverarbeitet.

Projektspezifischer R > 278 Prozessschritte wurden
Wissensgraph mit . = : gemanR der individuellen
44.091 Tripples = — Prozessketten miteinander

B  vernetit.

180 Zwiscﬁén'produkte
(z.B. Gussteile, Stabe,

4 : 4 ' 85 Proben (Zugversuche
Ronden mit unterschiedlichen 'Wérmebehand[unggn}, o und Brinellhartemessung)

Abbildung 4.3.6: Wissensgraph des Use Case Metalle
Abbildung 4.3.7 zeigt das Resultat einer ersten Abfrage der Prozesskette einer speziellen Probe. Um die Prozesskette

Ubersichtlich zu gestalten, wurden mit SPARQL nur die Objekte, Datensatze, chemische Zusammensetzung des
Gussteils und die Prozessparameter aller Prozesse dargestellt. Dies verdeutlicht, dass die Komplexitdt eines Wissens-
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graphen mit der entwickelten semantischen Struktur (Materialontologie) und den verwendeten Sammelknoten mit
wenig Aufwand drastisch reduziert werden kann und der digitale Workflow zu korrekten Verknipfungen flhrt.

Abbildung 4.3.7: Abfrage der Prozesskette einer Probe mit absichtlich reduzierter Komplexitat

In einer zweiten Abfrage sollten die gemessenen Harteverldufe an warmebehandelten Proben als Funktion der
Warmauslagerungsdauer und der chemischen Zusammensetzung dargestellt werden. Das Ergebnis ist in Abbildung
4.3.8 zu sehen. Im Gegensatz zur ersten Abfrage werden hierbei nicht nur Ergebnisse einer einzelnen Prozesskette,
sondern aller Prozessketten bendtigt, an deren Ende eine Hartemessung mit vorangegangener Warmebehandlung
stattgefunden hat. Jede Hartemessung besteht dabei aus drei Einzelmessungen und einem gebildeten Mittelwert. Die
Mittelwerte sind in Abbildung 4.3.8 als Punkte und die minimalen und maximalen Werte der Einzelmessungen als
Fehlerbalken dargestellt. Um aus einzelnen Hartemessergebnissen eine Kurve zu erzeugen, mussen die zugehorigen
Gussteil-IDs abgefragt werden. Stammen die Proben aus demselben Gussteil, dann ist auch gewéhrleistet, dass die
chemische Zusammensetzung der Proben identisch ist. Die Details der chemischen Zusammensetzung sind jeder Kur-
ve in der Legende zugeordnet worden. Den Kurven liegen Gussteile mit gezielt variierten Anteilen an Silizium und
Magnesium zugrunde. Es zeigt sich, dass der Magnesiumgehalt einen wesentlichen Einfluss auf die Harte besitzt.
Sofern der Magenesiumgehalt im oberen Bereich der Spezifikation liegt, d.h. > 0.3% in Bezug auf den Massenanteil,
so ergeben sich signifikant hohere Brinellharten. Zusatzlich in der Legende angegeben sind die Parameter der L6-
sungsglihung. Eine Kurve wurde bei 520 °C |6sungsgegliht und alle anderen Kurven bei 510 °C fir eine Losungs-
glihdauer von 30 min.
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Abbildung 4.3.8: Abfrage des Harteverlaufs in Abhdngigkeit der Warmebehandlungsparameter und der chemischen
Zusammensetzung

Mit der dritten Abfrage wird demonstriert, dass neben reinen skalaren Kennwerten (wie z.B. Harte, WarmebehandI-
dungsdauer und —temperatur, chemische Zusammensetzung) auch auf die Rohdaten zugegriffen werden kann. Ab-
bildung 4.3.9 zeigt die FlieBkurven der analog zu den Hartemessungen durchgefliihrten Zugversuche. Es wurden Zug-
versuche mit und ohne vorangegangener Warmebehandlung an Proben aus Gussteilen mit variierter chemischer Zu-
sammensetzung durchgefihrt. Bei den Proben mit Warmebehandlung wurde eine T6-Warmebehandlung durchge-
flhrt. Die Farbskala in Abbildung 4.3.9 reprasentiert den Magnesiumgehalt der Gussteile. Im Gusszustand weisen alle
Proben eine deutlich geringere Festigkeit auf als nach einer T6-Warmebehandlung. Im Gusszustand ist eine leichte
Abhangigkeit vom Magnesiumgehalt zu erkennen, die sich darin duBert, dass die Kurven mit niedrigem Mg-Gehalt
(0.18-0.19%) im unteren Streuband zu finden sind. Nach einer T6-Warmebehandlung ist der Festigkeitsunterschied
zwischen Proben mit niedrigem und hohem Mg-Gehalt deutlich signifikanter. Die Festigkeit nach einer T6-
Warmebehandlung ist fiir hohe Mg-Gehalte ungefahr um 25% hoher als fir niedrige Mg-Gehalte. Héhere Festigkei-
ten gehen jedoch mit einem Verlust der Duktilitat einher. Zu jeder einzelnen Kurve sind in der Legende die Proben-IDs
und die Parameter der Warmauslagerung angegeben.
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Abbildung 4.3.9: Abfrage der FlieBkurven in Abhangigkeit der Warmebehandlungsparameter und der chemischen
Zusammensetzung

Der Materialdatenraum ermdglicht eindrucksvoll die maschinelle Zuganglichkeit beliebiger Prozess- und Werkstoff-
kennwerte und ist somit die ideale Grundlage fir weiterfihrende, datenbasierte Ansatze, die auf einer sehr gro3en
Datenbasis angewendet werden kénnen. Es hat sich gezeigt, dass die Verkettung von Prozess- und Werkstoffdaten
gemaB ihrer chronologischen Reihenfolge ein vielversprechender Weg zu sein scheint, um Werkstoff- und Prozesswis-
sen digital vorzuhalten. Hierbei spielt die Entfernung (Graphdistanz) von Informationen entlang der Prozesskette keine
Rolle, sodass die Durchgangigkeit von Informationen entlang der Prozesskette in jedem Detail gewahrleistet bleibt.

4.3.3 Fusion von ortsaufgeldsten Prozess- und Materialkennwerten

In diesem Abschnitt wird ein grundlegendes Werkzeug zur Fusion von ortsaufgeldsten Prozess- und Materialkennwer-
ten geschaffen. Mittels ortsaufgeldster, fusionierter Daten kdnnen heterogen verteilte Materialkennwerte in den Digi-
talen Zwilling eines Bauteils integriert werden.

Fusion von ortaufgeldsten Prozess- und Werkstoffdaten auf dem Weg zum Digitalen Zwilling

Der Digitale Zwilling wird fur die Speicherung, Fusion, Darstellung und Anbindung durchgangiger, ortsabhangiger
Materialzustandsinformationen an Bewertungsketten bendtigt. Im Digitalen Zwilling des betrachteten Aluminium-
gussteils wurden verschiedene Daten fusioniert: Beispielsweise ortausaufgeldste Prozesskennwerte (wie lokale Erstar-
rungsdauer aus der GieBsimulation), Porenverteilungen (aus der Computertomographie), mechanische Eigenschaften
(wie lokale Brinell-Harte, DIC und IR-Messungen) oder aus Schliffbildern rekonstruierte Mikrostrukturen (siehe Abbil-
dung 4.3.10). Da die Mikrostruktur von Werkstoffen in aller Regel heterogen verteilt ist (obwohl in den meisten Fallen
mit einer homogenen Verteilung von Eigenschaften gerechnet wird), ist eine ortsgenaue Zuordnung der Daten ent-
scheidend. Beispielweise wurde ein Zusammenhang zwischen lokalen Erstarrungsdauern, daraus entstehenden Gefi-
ge- und Defektmerkmalen und lokalen Festigkeitseigenschaften ermittelt.
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Abbildung 4.3.10: Datenfusion aus Simlations- und Messdaten entlang der Prozesskette

Raumliche Datenfusion am Beispiel eines Gussteils

Auf der Basis von Python OCC wurde ein Tool flr die geometrische Fusion von ortsaufgeldsten Bauteilgeometrieda-
ten, Prozesskennwerten und Materialzustandsinformationen entwickelt. Dieses Tool zur Erstellung eines Digitalen
Zwillings verheiratet raumliche Daten aus der Prozesssensorik und -simulation sowie Mess- und Simulationsdaten aus
zerstorungsfreier und zerstérender Werkstoffanalyse.

Uber die Visualisierung der Bauteilgeometrie und einzelner Proben sowie ausgewahlter skalenlbergreifender Datens-
atze im grafischen User-Interface (GUI), kann die rdumliche Lage der Daten Uberprift werden (Abbildung 4.3.11).
Jeder Datensatz, ob geometrische Information oder Informationen aus Prozessiberwachung und Bauteilbewertung
wird durch einen Metadatensatz in Form von JSON-Dateien erganzt. In JSON werden die notwendigen Transformati-
onsparameter, neben Infos zur Art und hierarchischen Einordnung der Daten, sowie weiteren Informationen der His-
torie abgelegt. So kédnnen Uber Drop-Down-Mends in der dargestellten GUI (Abbildung 4.3.11) die einzelnen Datens-
atze ausgewahlt und dargestellt werden. Konkret kdnnen zu einem Gussteil alle entnommenen Proben zugeordnet
werden. Sofern zu einer Probe oder dem Gussteil ortsaufgeldste Informationen vorliegen, lassen sich diese ebenfalls
visualisieren

Die Transformationsparameter geben die raumliche Position der Daten vor. Bezogen auf ein festgelegtes kartesisches
Ursprungs-Koordinatensystem werden translatorische und rotatorische Parameter oder z.B. auch eine versuchsbeding-
te Spiegelung der Daten definiert. Damit ist eine genaue rdumliche Zuordnung aller Daten in einem Bauteil oder einer
Probe gewahrleistet. Nur so ist eine Korrelation einzelner Datensatze sinnvoll, da bekanntermaBen die lokalen Struk-
turmerkmale und Defekte die Eigenschaften von Werkstoffen und Bauteilen pragen.
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Abbildung 4.3.11: Aktuelles Graphical User Interface (GUI) des Digitalen Zwillings auf Basis von Python OCC.

FUr die Fusion der Daten auf gemeinsame Koordinatenpunkte werden lokal steuerbare Finite Elemente-Netze (FE)
verwendet, auf die alle vorhandenen Daten Uber eine Triangulation raumlich interpoliert werden. Ein integriertes Me-
shing-Tool ermdglicht die Vernetzung einzelner Geometrieobjekte, wie der rechts dargestellten Zugprobe in Abbil-
dung 4.3.11, einzelner Bereiche, die mittels Koordinaten definiert werden oder des gesamten Bauteils. Die Netzfein-
heit lasst sich flexibel auf verschiedenen Skalen einstellen, um der jeweiligen geometrischen Informationstiefe gerecht
zu werden. So gelingt auch eine skalentbergreifende Korrelation der Daten, z.B. der Mikrostrukturinformation mit
GieBsimulationsdaten.

Die fusionierten Daten kénnen in eine Informationsmatrix exportiert werden. Nun liegt eine Datei vor, wie sie in Ab-
bildung 4.3.12 dargestellt ist. Jedem Knotenpunkt des Informationsnetzes sind ein Index und die raumlichen Koordi-
naten (x, y und z) zugeordnet. In der gleichen Zeile befinden sich ebenfalls alle an diesem Punkt verfligbaren Simula-
tions- und Messdaten.

Eine Herausforderung besteht allerdings noch in der Interpolation ganzzahliger ZustandsgréBen, wie die der Mikro-
strukturrekonstruktionsdaten. Dort werden zwei Werkstoffphasen mit den Zahlen 0 und 1 beschreiben. Die Triangula-
tionsinterpolation flhrt aber unweigerlich zu Zwischenwerten, wie 0,333 oder 0,666 (vgl. Abbildung 4.3.12), die in
diesem Fall keine eindeutige Phasenzuordnung mehr erlauben bzw. diese abhangig von der Diskretisierung verfal-
schen koénnen.

Zeitabhdngige Datenfusion

Da nicht alle verfligbaren Daten einen statischen Zustand reprasentieren, wie z.B. die CT-Daten, sondern auch zeitab-
hangige Informationen beinhalten kénnen, wurde auch dieser Aspekt berlicksichtigt. Beispielweise werden DIC- und
IR-Felder Uber den gesamten Zeitraum der Zugversuchsdauer erhoben. Somit kdnnen hunderte oder tausenden Felder
vorliegen die mit der Verformung der Probe ihre Position und raumliche Ausdehnung zum Ursprungskoordinatensys-
tem verandern. Die Zusammenflhrung dieser vierdimensionalen Daten mit den statischen 3D-Daten wurde bereits in
einer ersten Version umgesetzt. Dabei stand eine intelligente Fusionsstrategie im Fokus, um Datendoppelungen zu
vermeiden.
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Index
#
131
132
133
134
135
136
137
133
133
140
141
142
143
144
145
146
147
143
143
150
151
152
153
154
155
156
157
153
153

Koordinaten
x y

fram] _ [mm]
70.0165 0.0000
70,0111 0.0000
70.0056 0.0000
70,0000 0.0000
69,9944 0.0000
69.9883 0.0000
69.9835 0.0000
69.9783 0.0000
69.9734  0.0000
69,9688 0.0000
69.9646 0.0000
69.9603 0.0000
69.9577  0.0000
69.9550 0.0000
69,9528 0.0000
£9.9513 0.0000
69,9503  0.0000
69.9500 0.0000
£9.9503 0.0000
69.9513 0.0000
69.9528 0.0000
69,9550  0.0000
69.9577  0.0000
69.9603 0.0000
69.9646 0.0000
69.9688 0.0000
69,9734 0.0000
69.9783 0.0000
69.9835 0.0000

z
[ram]
54,3728
54,2713
54,2703
54,2700
54,2703
54,2713
54,2728
54,2750
542777
54,2809
54,2846
54,2888
54,3334
54,2983
54,3035
54,3089
54,3144
54,3200
54,3296
54,3311
54,3365
54,3417
54,3466
54,3512
54,3554
54,3581
54,3623
54,3651
54,3672

Durchmesser fmm] Radius fmm] Volumen jrm]

[ram]
0.3890
0.3890
0.3890
0.3890
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880
0.3880

CT-Messung (Poren)

[mm]
0.1370
0.1370
0.1370
0.1370
0,1870
0.1370
0.1370
0.1370
0.1370
0,1870
0.1370
0.1370
0.1370
0.1370
0,1870
0.1370
0.1370
0.1370
0.1370
0.1370
0.1370
0,1870
0.1370
0.1370
0.1370
0.1370
0,1870
0.1370
0.1370

fmm’]
0.0050
0.0050
0.0050
0.0050
0,0050
0.0050
0.0050
0.0050
0.0050
0,0050
0.0050
0.0050
0.0050
0.0050
0,0050
0.0050
0.0050
0.0050
0.0050
0.0050
0.0050
0,0050
0.0050
0.0050
0.0050
0.0050
0,0050
0.0050
0.0050

Mikrostrukturrekonstruktion
phase
]
0.3330
0.6670
0.0000
0.3330
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000
0.0000

DIC-Messung

epsilon_x
]
-0.0063
-0.0061
-0.0063
-0.00e4
-0.0064
-0.0061
-0.0056
-0.0048
-0.0051
-0.0056
-0.0062
-0.0068
-0.0075
-0.0070
-0.0088
-0.0068
-0.0067
-0.0066&
-0.00e8
-0.006%
-0.0068
-0.0061
-0.0056&
-0.0040
-0.0045
-0.0043
-0.0052
-0.0077
-0.0073

epsilon_y
I
0.0152
0.0150
0.0150
0.0152
0,0155
0.0156
0.0155
0.0152
0.0055
0,0065
0.0069
0.0062
0.0059
0.0167
0.0166
0.0164
0.0162
0.0162
0.01e4
0.0165
0.0le6
0,0165
0.0162
0.0094
0.0101
0.0102
0,0104
0.01&4
0.01g0
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IR-Messung GieBsimulation
Tempertur  Erstarrungszedt (585°-500°C)

rg fzec]
24.7830 8.8230
24.7830 8.8220
24.7830 8.8230
24.7830 8.8220
24,7830 8.8230
24.7830 8.8230
24,7830 8.8230
24.7830 8.8230
24.7830 8.8220
24,7830 8.8230
24.7370 8.8230
24.7370 8.8230
24.7370 8.8230
24.7370 8.8220
24,7370 8.8360
24.7370 8.8360
24,7370 8.8360
24.7370 8.8360
24.7370 9.832e0
24.7370 8.8370
24.7370 8.8370
24,7370 8.8370
24.7370 8.8370
24.7370 8.8370
24.7370 8.8370
24.7830 8.8370
24,7830 8.8370
24.7830 8.8370
24,7830 8.8370

Abbildung 4.3.12: Beispiel fiir einen fusionierten Datensatz nach der rdumlichen Interpolation auf raumliches FE-Netz
(hier die vernetze Zugprobe, vgl. Abbildung 4.3.11)

Ausblick zur Datenfusionierung

Eine der wesentlichen Herausforderung ist neben dem Umgang mit zeitabhangigen Daten die Anbindung des Werk-
zeugs zur Datenfusion an den Materialdatenraum. Da die Entwicklung des Materialdatenraums und des Fusionswerk-
zeugs parallel stattgefunden hat, war eine direkte Kopplung im Rahmen der Projektlaufzeit nicht méglich. Zu klaren-

de Fragen sind:

Wie lassen sich die Transformationsparameter den Dateien mit ortsaufgeldsten Daten, CAD-Daten und den
Objekten im Wissensgraph zuordnen?
Wie werden die Transformationsparameter und oben aufgefihrten Abhdngigkeiten in der Ontologie abge-

bildet?

Wie lassen sich bereits fusionierte Daten im Materialdatenraum sinnhaft einordnen?

Trotz der noch bestehenden Herausforderungen, was die Anbindung des Digitalen Zwillings an den Materialdaten-
raum und die Interpolation von ortsaufgeldsten Kennwerten angeht, lassen sich bereits jetzt Daten Uber den gesam-
ten Lebenszyklus eines Produktes raumlich fusionieren und exportieren. Zuktnftig sollen mit den fusionierten Datens-
atzen kinstliche Neuronale Netze (KNN) trainiert werden, um Zusammenhange zwischen Herstellungsparametern und
dem Einsatzverhalten von Bauteilen prognostizieren zu kénnen.

74



Technischer Bericht zum Use-Case
Metalle

4.4 Prozessoptimierung und -bewertung (IWM, AP3.4)

In diesem Abschnitt wird ein Digitaler Zwilling des Demonstratorgussteils zur Bewertung der mechanischen Funktio-
nalitdt eingesetzt, wobei heterogen verteilte Materialeigenschaften auf Basis von Korrelationen mit der Erstarrungs-
dauer der GieBsimulation berticksichtigt werden. Die Ergebnisse werden mit konventionellen Simulationen mit homo-
gen verteilten Materialeigenschaften verglichen.

Um den Mehrwert der digitalen Reprasentation des Werkstoffzustands bzgl. der Optimierung der Wertschépfungs-
kette an einem praxisnahen Beispiel zu demonstrieren, wurde eine Prozesskettensimulation fir das anwendungsnahe
Gussbauteil aus AP3.1 durchgefihrt. Aufbauend auf den vom fem durchgefihrten Simulationen des GieBprozesses
und unter Hinzunahme weiterer metallografischer Untersuchungen, wurde eine Prozess-Eigenschaftsbeziehung er-
stellt. Diese wurde in eine strukturmechanische FE-Simulation integriert und mit einem konventionellen Simulations-
ansatz mit homogenen Werkstoffeigenschaften verglichen.

Analyse der Haltedauer wahrend des GieBprozesses

Ein entscheidender Einflussfaktor fur die lokalen Werkstoffeigenschaften eines Gussbauteils ist die Abklhlgeschwin-
digkeit wahrend des GieBprozesses. Insbesondere die Zeit um den Erstarrungspunkt hat einen entscheidenden Ein-
fluss auf die Harte bzw. Festigkeit des erstarrenden Gefliges. Vor diesem Hintergrund wurde in einem ersten Schritt
die Erstarrungsdauer aus der GieBsimulation ausgewertet. Zur Bestimmung der Erstarrungsdauer At wurde der Tem-
peraturverlauf an jedem Knotenpunkt der GieBsimulation ausgelesen, siehe Abbildung 4.4.1 (a), und anschlieBend die
Zeit in einem Intervall um den Erstarrungspunkt ausgewertet. Flr die hier analysierte Aluminiumlegierung wurde fir
die Intervallgrenzen eine obere Temperatur von 585 °C und eine untere Temperatur von 500°C gewahilt.

Fv1

Tem p- M (Avg:zz.so%)
550
18.0
159
12.0
T, =585°C i
6.0
30
T,=500°C |
z /
Erstarrungsdauer At I_. » ( L)
(a) (b)

Abbildung 4.4.1: (a) Schematische Darstellung der Auswertung der Erstarrungsdauer At an einem Knotenpunkt der
GieBsimulation und (b) Ergebnisse fiir die Erstarrungsdauer At (in s) an der Oberflache des Gussbauteils.

Abbildung 4.4.1 (b) zeigt das Ergebnis der analysierten Erstarrungsdauer als Projektion auf das betrachtete Gussbau-
teil. Es zeigt sich, dass die Erstarrungsdauer in Bereichen mit einem groBen Oberflache-zu-Volumen-Verhaltnis deut-
lich niedriger ist, was auf eine hohere AbkuUhlgeschwindigkeit zurlickzuflhren ist. Der Unterschied zwischen der
hochsten und niedrigsten Erstarrungsdauer betragt ungefahr 18 s.

Realisierung der Prozess -Eigenschaftsbeziehung

Auf Basis der ausgewerteten Erstarrungsdauer sowie unter Hinzunahme weiterer experimenteller Messergebnisse
wurde eine Prozess-Mikrostruktur-Eigenschaftsbeziehung zwischen der Erstarrungsdauer At und der Zugfestigkeit des
Gussbauteils realisiert. Zu diesem Zweck wurden in einem ersten Schritt die Ergebnisse der Hartemessung mit den
entsprechenden Ergebnissen flr die Erstarrungsdauer wahrend des Erstarrungsprozesses gegenlbergestellt, verglei-
che Abbildung 4.4.2.
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Abbildung 4.4.2: Gegeniiberstellung der experimentell gemessenen Harte und der simulativ bestimmten Erstarrungs-
dauer entlang eines definierten Pfades (rote Linie).

Basierend auf den Ergebnissen in Abbildung 4.4.2 wurde die Erstarrungsdauer linear mit der Harte korreliert, siehe
Abbildung 4.4.3 (a). Weiterhin wurde unter Verwendung zusatzlicher experimenteller Ergebnisse fir Probenstabe aus
AISi10Mg eine weitere Korrelation zwischen Harte und Zugfestigkeit aufgestellt, siehe Abbildung 4.4.3 (b). Durch
eine Kopplung dieser beiden Korrelationen kann nun eine direkte Prozess -Eigenschaftsbeziehung zwischen der Er-
starrungsdauer und der Zugfestigkeit des Werkstoffs hergestellt werden. Es muss an dieser Stelle darauf hingewiesen
werden, dass aus werkstoffmechanischer Sicht eine direkte Prozess-Eigenschaftsbeziehung ohne eine Berlcksichti-
gung der Materialstruktur nicht optimal und vermutlich mitverantwortlich fir die Gite der Korrelationen in Abbildung
4.4.3 ist. Aufgrund des zeitlichen Fortschritts des Projekts, war es zu diesem Zeitpunkt nicht mehr méglich die Fein-
heit des Gussgefliges in der Auswertung mit zu bertcksichtigen, obwohl die Ergebnisse aus Abschnitt 4.2.4 klare
Hinweise auf einen Zusammenhang zwischen Erstarrungsdauer und Dendritenarmabstand erkennen lieBen.

80 300
< 275
75 F LI . T :
— — * —
£ 9 . I ‘T . e M
@ 70 4 * L 5 < 225 t————
] * % -
T 65 o oaen | & 200 y=2.7611x
| * aten 2 =
y=-0.3876x + 77.696 R 175 R*=0.2464 + Daten
R?=0,395 — Linear (Daten) Linear (Daten)
60 — 150
5 7 9 11 13 15 17 19 21 70 75 80 85 90 95 100
Haltedauer At [s] Harte [HV]
(a) (b)
Abbildung 4.4.3: Lineare Korrelation zwischen (a) Erstarrungsdauer und Harte und zwischen (b) Harte und Zugfestig-

keit.

Simulation eines 3-Punkt-Biegeversuchs

Um den Mehrwert der digitalen Reprasentation des Werkstoffzustands bzgl. der Optimierung der Wertschépfungs-
kette zu demonstrieren, wurde als Demonstrator ein 3-Punkt-Biegeversuch an dem betrachteten Gussbauteil mit
Abaqus/Standard simuliert. Das Demonstratorgussbauteil wurde hierbei einmal mit homogenen (klassischer Ansatz)
und inhomogen verteilten Materialeigenschaften bewertet.

Zur Berlcksichtigung der Prozess-Eigenschaftsbeziehung wurde fir jedes Element der FE-Simulation eine individuelle
FlieBkurve hinterlegt. Hierzu wurde die FlieBkurve in Abhangigkeit der lokal erreichten Erstarrungsdauer entsprechend
skaliert, siehe Abbildung 4.4.4. Im Fall der homogenen Eigenschaftsverteilung wurde eine konservative Annahme
getroffen, indem dem kompletten Bauteil die FlieBkurve aus dem Bereich mit der langsten Erstarrungsdauer und so-
mit der niedrigsten Zugfestigkeit zugewiesen wurde, siehe Abbildung 4.4.4 (a). Das verwendetet FE-
Simulationsmodell ist in Abbildung 4.4.4 (b) dargestellt. Die maximale Belastung von 10 kN wird quasistatisch Uber
die mittlere Durchgangsbohrung aufgebracht.
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Streubreite ortsaufgeléfte FIieB|kur- Belastung F = 10 kN
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Abbildung 4.4.4: (a) Verwendete FlieBkurve fiir die homogene und inhomogene Eigenschaftsverteilung; (b) Schemati-
sche Darstellung des FE-Modells.

Abbildung 4.4.5 zeigt eine GegenUberstellung der Ergebnisse fir die Simulation mit homogenen und inhomogenen
Materialeigenschaften. Es ist zu erkennen, dass bei der Kraft-Weg-Kurve in Abbildung 4.4.5 (a) ein deutlicher Unter-
schied zwischen beiden Simulationen vorhanden ist. Im Fall der Simulation mit inhomogener Eigenschaftsverteilung
wird eine deutlich hohere Kraft (ca. 10%) als bei der homogenen Eigenschaftsverteilung vorhergesagt. Auch bei der
Verteilung der Vergleichsspannung nach von-Mises in Abbildung 4.4.5 (b) kdnnen ahnliche Unterschiede festgestellt
werden.

Héhere Spannungen
infolge inhomogener
Eigenschaften

5, Mises
(Avg: 75%)
B

0
220
200
160
160
140

0

14
Inhomogene Eigenschaf-
12

10

Homogene Eigenschaften

Kraft [kN]

e [mml Spannungsverteilung bei homogener (links) und

inhomogener Eigenschaftsverteilung (rechts)
(@) (b)
Abbildung 4.4.5: Ergebnisse der FE-Simulation mit homogener und inhomogener Eigenschaftsverteilung; (a) Kraft-
Weg-Kurve; (b) Vergleichsspannung nach von-Mises.

Mehrwert des Digitalen Zwillings

Vor dem Hintergrund der verwendeten Materialdaten fir das plastische FlieBen aus Abbildung 4.4.4 (a) stellen die
Ergebnisse der FE-Simulationen ein zu erwartendes Ergebnis dar. In Bezug auf die Optimierung der Wertschépfungs-
kette verdeutlichen die Ergebnisse dieser einfachen FE-Simulation den Mehrwert der digitalen Reprasentation des
Werkstoffzustands. Durch die Berlicksichtigung von Zustandsinformationen aus dem Herstellungsprozess kann das
Bauteilverhalten praziser vorhergesagt werden. Die in dem Beispiel erzielten héheren Krafte kdnnten in der Produkt-
designphase zur Einsparung von Material im Sinne eines Leichtbaugedankens genutzt werden. Die Verschmelzung
von hybriden, simulations- und datenbasierten Ansatzen flhrt im Vergleich zu konventionellen Bewertungen zu prazi-
seren Aussagen, ohne den Rechenzeitaufwand merklich zu steigern. Grundvoraussetzung ist, dass Prozess- und Mate-
rialkennwerte durch einen Materialdatenraum digital zuganglich sind und ortsaufgel6st fusioniert werden kénnen.
Bisher waren ahnliche Aussagen nur mit sehr rechenzeitintensiven Prozesskettensimulationen maglich, die durch die
Integration eines datenbasiert erzeugten Digitalen Zwillings gréBtenteils ausgelassen werden kénnen.
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5 Technischer Bericht zum Use-Case Polymere

5.1 Synthese und Weiterverarbeitung | (DITF, AP4.1)

Fr die Herstellung von Fasern, den Spritzguss und den 3D-Druck wurden abweichend vom Projektantrag kommerziell
verfligbare PLLA — Polymere verwendet. Die molekulare Einstellung der Polymere war dabei 100% L-Lactide. Die ver-
wendeten technischen PLLA-Polymere sind damit chemisch/physikalisch dquivalent zu medizinischen PLLA-Polymeren.
Der Einsatz kommerzieller technischer Polymere als Ersatz flr bei ITVP hergestellte Polymere medizinischer Qualitat
war flr das Vorhaben vorteilhaft: Neben geringeren Schwankungen zwischen einzelnen groBtechnisch hergestellten
Produktionschargen lieB sich eine wesentliche Kostenersparnis (Faktor 1:1000) realisieren, ohne welche fir das Vor-
haben nicht ausreichend PLLA-Polymer verfligbar gewesen ware.

Aus Grinden der Wirtschaftlichkeit und auf Anregung des projektbegleitenden Ausschusses hin wurden nur PLLA-
Polymere und keine anderen Rohstoffe untersucht. Ziel war es, eine breitere Datenbasis in der Umgebung eines Punk-
tes (namlich PLLA-Polymer) im Datenraum zu generieren, anstatt an einem dazu entfernten Punkt zusatzliche Daten
zu erhalten mit jeweils geringerer Datendichte und Aussagekraft. Untersuchungen zu weiteren Polymeren, wie PCL,
wurden daher im Rahmen des Vorhabens nicht durchgefiihrt.

Es wurde zunachst das Polymer REVODE 191 verarbeitet, das von einem Industriepartner zur Verfligung gestellt wur-
de. Dieses Polymer konnte jedoch nicht direkt beim Hersteller beschafft werden, weshalb auf Luminy L175 der Fa.
Total Corbion umgestellt werden musste.

Die technischen PLLA-Polymere zeigten sich in der Zellkultur unauffallig, was die Aquivalenz zu medizinischen Qualita-
ten untermauerte. (Sie konnen jedoch aus der fermentativen Herstellung Pyrogene enthalten, die im Menschen oder
tierischen Organismus implantiert eine heftige Immunreaktion bis zum anaphylaktischen Schock auslésen kdnnen.)
Zur Charakterisierung der Polymere wurden bei DITF Standard-Tests am Granulat und an der Faser durchgefihrt:

IR-Spektrum

Inhadrente Viskositat

DSC
Kraft-Dehnungsverhalten

Exemplarische Priifergebnisse Granulat / POY

Bei der Faserherstellung aus den Polymeren mittels Extrusion (= Schmelzspinnen) und dem nachfolgenden Verstre-
cken bzw. Texturieren wurden wesentliche Fasereigenschaften wie die Festigkeit, Dehnung und Durchmesser der
Fasern sowie die Faserkrauselung definiert. Schlielich erfolgte die an den Filamentzustand angepasste textiltechni-
sche Weiterverarbeitung zu Tissue-Engineering-Produkten, d.h. zu kinstlich hergestelltem Zelltrager, in Form von
Nadelvliesstoff, in dem sich in der Zellkultur oder nach Implantation im Organismus neues Kérpergewebe organisiert.
Hierzu wurden die verstreckten Endlosfasern auf 40 mm Lange geschnitten. Die Fasern wurden gewaschen, zu einem
Vlies gelegt und verfestigt. Die Eigenschaften des Zelltragers hangen des Weiteren von der Porositdt, der Oberfla-
chenspannung und vom Zeta-Potential ab. Es wurden die beiden 0.g. PLLA-Polymere untersucht. Zusatzlich wurden
zwei unterschiedliche Faserdurchmesser sowie verschiedene Vliesdichten erzeugt, um die spezifische Reaktion der
Zellen zu bewerten.

Eine wichtige MaterialkenngréBe ist die inharente Viskositat als MaB fir die Molmasse. Diese unterliegt bei der Verar-
beitung hohen Temperaturbeanspruchungen, die in Zusammenhang mit Feuchte zur Degradation flhren. Daher ist es
wichtig, das Polymer gut zu trocknen und eine Korrelation zwischen Restfeuchte und Degradationsstabilitat herzustel-
len.
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Tabelle 5.1.1: Trocknungszeit vs. Restfeuchte und inharente Viskositat nach Verarbeitung

Trock -
roc n'ungs Restfeuchte .
Probe zeit i.V.
Granulat
Granulat

[min] [ppm] [ml/g]

Granulat,
0 398 179

Nullprobe
F0464-002 480 90 170
F0464-019 780 100 179
F0464-025 840 77 180

Technischer Bericht zum Use-Case

Polymere

Eine Trocknungszeit von 8h (bei 80°C) ist ausreichend fir eine Trocknung auf eine Restfeuchte um 100 ppm, bei der
unter den Extrusionsbedingungen keine Degradation stattfindet (Tabelle 5.1.1).

Inline- und Offline-Messungen

Ziel war es, wahrend des Herstellprozesses Zustandsinformationen Uber die Polymerprodukte zu erhalten und bisher
handisch durchgefihrte Ablaufe zu automatisieren. Die am besten geeigneten Methoden und Messparameter wur-
den definiert. Wesentliches Auswahlkriterium war eine moglichst zerstérungsfreie Sensorik (z.B. mittels optischer
Methoden) bzw. die zuklnftige Automatisierbarkeit.

Inline- und Offline-Messungen wurden bei der PLLA — Faserherstellung fur Vliesstoffe begleitend zur Herstellung von
Muster-Produkten durchgefiihrt, um Eigenschaftsprofile der Materialien fir digitale Reprasentationen zu generieren.
FUr die Faserextrusion wurden folgende Prozessdaten von Inline-Sensorik erfasst und zur Weiterverarbeitung gespei-
chert:

e Taupunkt (als MaB fir die Polymerfeuchte),

e Extrudereinstellungen — Soll-Ist-Vergleich (Temperatur, Druck, Drehzahlen)
e Schmelzetemperatur

e Schmelzedruck,

e Anblasbedingungen (Luftgeschwindigkeit, Temperatur)

e Avivageauftrag (Sollvorgabe)

e Fadenspannung,

e Filamentbriche, Schlaufen (,Fraytec”-System).

e  Wicklerparameter (Sollvorgaben)

Exemplarische Prozessdaten (Anblasluft)

Im Spinnprozess werden viele Parameter online erfasst, wie z.B. die Temperaturen und Drlcke. Allerdings kdnnen an
der Technikumsanlage die Daten noch nicht ausgelesen und digital weiterverarbeitet werden. Ein Beispiel digital di-
rekt weiter verarbeitbarer Daten sind die Parameter der Anblasluft — Geschwindigkeit, rel. Luftfeuchte und Tempera-
tur. Die Anblasluft hat einen entscheidenden Einfluss auf die Homogenitdt des gesponnenen Garnes, die wiederum
entscheidend ist, um die Besten zugelastischen Eigenschaften erzielen zu kénnen. Abbildung 5.1.1 zeigt reprasentativ
einen Ausschnitt aus den im 15-Sekundenabstand aufgezeichneten Daten. Temperatur und Luftgeschwindigkeit kon-
nen sehr prazise geregelt werden, wahrend fur die Luftfeuchtigkeit eine Bandbreite von +/- 5% toleriert werden
muss. Dies hat nach bisherigen Erkenntnissen jedoch keine negative Auswirkung auf die Qualitat des Garns.
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Abbildung 5.1.1: Temperatur, rel. Luftfeuchte und Anblasgeschwindigkeit der Anblasluft iiber die Zeit.

Tabelle 5.1.2: Auszug aus den Prozessdaten der Spinnversuche

Praparaions- i
Spulen- Sthnede Spinnpumpe (4%0,6cm*/L) Eumpe Bxtruder- spinnkopt- Bemerkungen
nummer Il L. |tEmperaturen | temperaur
[0 05am=/LU)
Drehzah Druck Drehzzh Druck
[1/min] [bar] [1/min] [bar] [U/min] [*C] [*C]
001-002 3 &0 153 51 20 230 230 Regeldruck 5;hwenk‘t sark, Abbruch
durch provozierten Fehler
005002 230 10-100 15,3 =g 0 2130 2130 Regeldruck sFIn’fmkt sark, Abbruch
durch provozierten Fehler
009-012 15,3 20 230 230
013-016 18-80 10-115 23,9 70,6 2 230 230
017-020 20-80 16-120 239 72,5 28 235 230 Regeldruck schwankt immer noch stark
021-024 42 24 71,2 2.8 240 230 provozierter Abbruch
Regeldruck schwankt etwaswenizer.
Beinochweniger Avivage geht
025-028 30-42 0-70 23,8 73,6 2 240 230 auflegen nicht, Widkel auf Galette,
Auflezen beil 28U/min, nach dem
Auflegen Avivage zuriick gedreht

Die Prozessparameter der Spinnanlage werden kontinuierlich erfasst und angezeigt, kdnnen derzeit aber noch nicht
ausgelesen werden. Sie mlssen daher handisch in eine Tabelle eingetragen werden, die dann zur Weiterverarbeitung
zur Verfligung gestellt wird. Tabelle 5.1.2 gibt einen exemplarischen Auszug aus der Prozessdatentabelle. Es wurde
hierflr ein Versuch ausgewahlt, der nicht problemlos verlief, sondern bei dem es zu Schwankungen des Drucks und
der Schneckendrehzahl kam, die hier nur als Bereich angegeben werden. Diese Schwankungen kénnen vom Polymer-
granulat oder aber von ungeeigneten Spinnparametern abhangen.

FUr die Faserherstellung mit den Schritten Extrusion und Verstrecken wurden im Rahmen des Vorhabens ,Fraytec
FV2"-Sensoren (Hersteller: Saurer Fibrevision) beschafft, welche mit optischen Methoden arbeiten. Je vier Sensoren
wurden an der 4-fadigen Extrusionsanlage und an der Verstreckanlage installiert. Die Sensoren tasten das Garn wah-

rend der Herstellung ,,inline” kontinuierlich ab. Sie liefern Informationen Gber

Filamentbriche,

Schlingen/Schlaufen,
Feinheits- (Durchmesser-) Schwankungen und
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e Garnverwirbelung (bei Bedarf) sowie
e typische Produktionsdaten (z.B.: Produktionsmenge, Qualitatsdaten).

Die Software ,Brigde TQS” zur ,Fraytec”-Sensorik enthalt eine SQL-Datenbank, in welcher alle relevanten Produkti-
onsdaten und auch Rohdaten der Messungen gespeichert werden. Uber Abfragetools sind diese gespeicherten Daten
einfach wieder abzurufen. In Abbildung 5.1.2 ist beispielhaft eine Tabelle mit Produktionsdaten aus der Verstreckung
von PLLA-Garn dargestellt. In Spalte 4 wird die Anzahl gebrochener Filamente (B.-Fils.) angegeben. Zur Erzeugung der
Tabelle wurden die im csv-Format abgelegten Daten in MS Excel eigelesen. Eine detailliertere Beschreibung der Da-
tenerfassung mit den Fraytec-Sensoren wird in Abschnitt 5.3 gegeben.

Einfigen Seitenlayout Formeln Daten Uberprifen Ansicht Entwicklertools

[ oate [y

< & Ausschneiden

Calibri v 11 A A - EF Zeilenumbruch

Standard - PS‘J &5 7)’4‘ f‘m

—  Ha Kopieren ~

sinfiigen F & :
2 J Format dbertragen g

Zwischenablage

A9 v 5

iF =

4 verbinden und zentrieren ~

. %

Zah

Bedingte

<0 00
W 8
Formatierung ~ formatieren ~

Formatvorlager

Als Tabelle Zellenformatvorlagen | Einfiigen L6

A B € D E F G H 1 J K

1 Threadline Doff No Events B. Fils Grade Reason Build % Weight (Kg) Doff Code Started At: Ended At:
2 01:03 2 0 0 1st 98,4 0,100 Cut 16.04.2019 13:25 16.04.2019 14:27
3 01:01 2 6 0 1st 98,4 0,100 Doff 16.04.2019 13:27 16.04.2019 14:29
4 01:04 3 0 4 2nd Total BF 95,9 0,096 Doff 16.04.2019 14:39 16.04.2019 15:40
5 01:03 3 0 0 1st 98,3 0,100 Break 16.04.2019 14:40 16.04.2019 15:42
6 01:02 3 0 0 1st 98,4 0,100 Cut 16.04.2019 14:41 16.04.2019 15:43
7 01:01 3 0 0 1st 98,6 0,100 Cut 16.04.2019 14:42 16.04.2019 15:44
8

9

Abbildung 5.1.2 Produktionsdaten der Fraytec-Sensoren bzw. Bridge TQS-Software aus der Verstreckung von PLLA-
Garn als Excel-Tabelle

Im Spinnprozess wurden an den Spinnstellen 1 und 2 die Fadenfihrer der Fraytec-Sensoren zur besseren Handhabung
geandert. Bei Spinnstellen 3 und 4 wurde mit Original Fadenflhrer gearbeitet. An Spinnstelle 1 und 2 sind geringere
Schwankungen der Feinheit zu sehen. An den Spinnstellen 3 und 4 werden durch die starkere Umlenkung der Faden
diese von der idealen runden zu einer elliptischen Fadenform verformt und somit ein scheinbar ungleichmaBigerer
Faden detektiert (Abbildung 5.1.3). Dieses Beispiel zeigt die Erfordernis Messinstrumente in der Anwendung zu analy-
sieren und auf die jeweilige Konfiguration zu optimieren. Ohne diese Optimierung sind auch tatsachlich auftretende
Fehler im Untergrundrauschen nicht zu detektieren.
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Frayies Winder 2:1 Fraytes FU2 Readings Log: Winder 2.2

3 Balor Varlafon: 18032034
Pack 18, ot N 83410, Ended 11:44:20 Pach 8, Do Mo 4, Started {8:bictt, Ended 44:44:28

F0464-001 F0464-002

Fraytes FV2 Readings Lag: Winder 2.3 Fraytee FU2
faiion: §

 Winder 24
84,1030
48, Ended 1i:d4:t

32020 iar
Pack 10, Boft Ho 4, Staried 1:34:46, Ended 44:44:20 Pack 48, Dok s 4,

===
BEE8gg3a8

F0464-003 F0464-004

Abbildung 5.1.3: Messdaten der Fraytec-Sensoren in der Ausspinnung von PLLA-Garn als Graph fiir die GleichmaBig-
keit

Als fUr die Faserextrusion und Verstreckung relevante Laborprifdaten (offline-Daten) wurden folgende Materialda-
ten ermittelt und zur Weiterverarbeitung gespeichert:

e Faserdurchmesser (aus Garnfeinheit),

e Hochstzugkraft; Hochstzugkraftdehnung (aus Zugversuch, als ASCII-Datei verfligbar),
e Schrumpf (als CSV Dateien verfligbar).

In Abbildung 5.1.4 ist exemplarisch das Ergebnis einer einzelnen Zugprifung mit dem Uster TENSORAPID 4 (UTR 4)
an verstrecktem Garn MD0419-014 dargestellt. An textilen Garnen werden i.d.R. 20 Einzelzugversuche an einem
Prifling durchgefihrt und das Ergebnis als Mittelwert aus den 20 Einzelergebnissen ermittelt. Das Diagramm wurde
aus einer ASClI-Datei mit 860 Datenpunkten fiir diesen Zugversuch mittels Excel erstellt.

Aus diesem beispielhaften Verlauf der Kraft-Dehnungskurve kann der Fachmann ablesen, dass das Garn noch nicht
vollig ausverstreckt ist.
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Diagramm Kraft-Dehnung PLLA-Garn MD0419-014
180

160
140
120

Kraft [cN]
I
o
o

80
60
40
20

0 4
0 5 10 15 20 25 30
Dehnung [%]

Abbildung 5.1.4 Kraft-Dehnungskurve aus einem Einzelzugversuch mit UTR 4 an verstrecktem PLLA-Garn MD-0419-014

Wahrend und nach den Prozessstufen Synthese, Faserherstellung, additive oder textiltechnische Herstellung der Tissu-
e-Produkte erfolgte eine Aufnahme aller relevanter Prozessparameter sowie eine umfangliche physikalisch-chemische
Charakterisierung einschlieBlich einer 3D-Computertomographie. Bei der Faser- und Textilerzeugung erfolgte stan-
dardisiert die Aufnahme aller Prozessparameter in einer vom DITF-MR daflr bereitzustellenden Datenbank (AP4.3).
Durch Einbindung der Datenbank wurden die schon derzeit erfassten Eigenschaftswerte (z.B. Polymerfeuchte, inha-
rente Viskositat, Porenvolumen) den Produkten zugeordnet. Darlber hinaus wurden maogliche Prozessstérungen
durch eine erweiterte Prozesskontrolle erfasst (z.B. Spinnkopftemperatur; Filamentbriche, Schlingen).

Kontrollierte Variation von Prozessparametern

In diesem Arbeitspaket erfolgte aufbauend auf einer kontrollierten Variation von Prozessparametern eine systemati-
sche Datenerfassung vom Herstellungsprozess tber die resultierenden physikochemischen Produkteigenschaften bis
hin zur biologischen Funktionalitat. Kritische Prozessparameter wurden definiert und gezielt variiert.

Beim ersten Schritt der PLLA-Garnherstellung, der Extrusion (Schmelzspinnen) wurden gezielt variiert:

e  Extrusionsparameter (Spinn-/Spulgeschwindigkeit) zur Variation des Faserdurchmessers,
e Spinfinish-Typ , T" bzw. ,,E” (Avivage) zur Variation der Reibungseigenschaften, Elektrostatik, (Zyto-)Toxizitat.

Im zweiten Schritt, der Verstreckung wurden gezielt variiert:

e Verstreckungsgrad zur Variation des Faserdurchmessers,
e Verstrecktemperatur zur Variation der Thermoschrumpfeigenschaften (Kochschrumpf),
e  Krauselung zur Variation der Welligkeit der Fasern.

In Vorversuchen wurden die Extrusionsparameter wie Spinnpumpendrehzahl und Wicklergeschwindigkeit gezielt vari-
iert, wie beispielsweise in Tabelle 5.1.3 aufgelistet. Diese Variationen dienten in erster Linie zur gezielten Variation des
Faserdurchmessers, welcher erst nach dem Verstreckprozess endglltig festliegt. Ein PLLA-Vorgarn mit hoher Bruch-
dehnung muss im zweiten Schritt um einen héheren Faktor verstreckt werden, als eines mit geringerer Dehnung.
Nach dem Verstrecken sollten alle Varianten etwa dieselbe Bruchdehnung aufweisen, um in den folgenden textilen
Prozessen ahnlich weiter verarbeitbar zu sein.
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Tabelle 5.1.3: Unterschiedliche PLLA-Vorgarne (POY/LOY), Varianten nach kontrollierter Variation von Prozessparame-
tern

Vorgarn Garndaten Bemerkungen
Drehzahl Spinn- Titer Dehnun Festiokeit Feinheits-
Charge | Spule Nr. | Spinnpumpe Geschw. (effektiv) (%] 9 [clgl] festigkeit Ziel nach Verstreckung
[1/min] [m/min] [dtex] b [cN/teX]
01- 04 54,0 2200 161,4 75,1 305 18,9 groBer Durchmesser
05 - 08 20,0 2200 61,1 64,1 135 22,1 kleiner Durchmesser
09 - 12 157 2200 47.9 524 102 212 fur Krausel-Viies, 10pm-Faser,
schrumpfarm
F0419 17 - 18 14,0 1500 120,4 73,6 228 18,9 kleiner Durchmesser
19 - 20 54,0 1500 465,4 104,2 600 12,9 groflRer Durchmesser
21-22 10,0 800 164,6 118,2 221 13,4 kleiner Durchmesser
23-24 25,0 800 424,6 161,3 429 10,1 groRer Durchmesser

Beispielhafte Faserdaten und Verstreckfaktoren fir die in Tabelle 5.1.3 aufgefiihrten Garne nach der Verstreckung
sind in Tabelle 5.1.4 angegeben. Dort ist ersichtlich, dass der kleinste Faserdurchmesser von 12,4 ym aus einem Vor-
garn (POY) mit einem Verstreckfaktor von 2,22 hergestellt wurde, welches im Vergleich bei hochsten Spulgeschwin-
digkeit und der geringste Spinnpumpendrehzahl extrudiert worden war. Der groBte Faserdurchmesser von 30 pm
wurde bei der mittleren Spulgeschwindigkeit und der maximalen Spinnpumpendrehzahl erzielt mit einem nachfol-
genden Verstreckfaktor von 1,76.

Aus den Vorversuchen wurden die zehn in Tabelle 5.1.4 beschriebenen Faservarianten durch Variation der Prozesspa-
rameter abgeleitet. Sechs dieser PLLA-Fasertypen wurden in mehreren Extrusionschargen hergestellt und verstreckt.
Die Fasereigenschaften dieser verstreckten Endlosgarne sind in Tabelle 5.1.5 aufgefiihrt. Die Fasern wurden fur die
Vliesstoffherstellung herangezogen (Tabelle 5.1.7). Die Eigenschaftsprofile der Fasermaterialien fir digitale Reprasen-
tationen wurden erstellt und fir die Ubergabe an den Materialdatenraum vorbereitet mit

e Prozessdaten (inline) der neu installierten Inline-Sensorik (FRAYTEC) und
e Laborprifdaten (offline), z.B.:

o Faserdurchmesser (aus Garnfeinheit),

o Zugversuche als ASClI-Dateien,

o Schrumpf als CSV-Dateien.
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Tabelle 5.1.4 Beispielhafte Faserdaten verstreckter Garne (Mittelwerte Charge F0419) alle: Spinfinish E

Vorgarn Produkt Garndaten
Drehzahl Spul- verstreck- Titer Feinheits- Koch- theor. Zel der
Vorgarn | Spule . . Faktor . | Dehnun L Verstreckung
Charge | Nr Spinnpumpe | Geschw. Spulen-Nr.: (effektiv) [%] festigkeit | schrumpf | Faser-@
9 | ming | [ming e | ¢ | [enitex %] [um]
grof3er
01 54,0 2200 MD0419-001 1,59 103,3 28,0 36,1 10,6 26,5
Durchmesser
kleiner
05 20,0 2200 MD0419-014 1,59 39,2 25,7 45,1 9,3 16,3
Durchmesser
09 15,7 2200 MD0419-021 1,52 32,2 25,1 44,4 9,0 14,8 Krausel-Viies
12 15,7 2200 MD0419-031 2,22 22,8 13,3 43,5 8,6 12,4 "10u - Faser"
F0419 12 15,7 2200 MDO0419-035 1,52 32,2 29,7 44,3 5,2 14,8 schrumpfarm
kleiner
17 14,0 1500 MD0419-102 1,59 76,7 26,5 37,5 9,2 16,1
Durchmesser
19 54,0 1500 | MDO419-111 | 1,76 | 2650 | 281 24,8 97 30,0 grofier
Durchmesser
21 10,0 800 | MD0419-124 | 2,22 747 | 27,2 38,5 10,4 15,9 Keeiner
Durchmesser
23 25,0 800 | MD0419-133 | 246 | 1685 | 283 35,8 12,7 23,9 groRer
Durchmesser

Tabelle 5.1.5 PLLA-Faservarianten nach kontrollierter Variation von Prozessparametern in Extrusion und Verstreckung

Variante Filament- | gpin Garn- Koch- Spulen-
tex/Fil B ki
Durchmesser| finish | End-Feinheit dex/Fi schrumpf emerkung nummer
Bez. Bemerkung (theor.)
[um] [dtex] [dtex] [%]
F0389
fiir Vlies
V00 Standard 14,9 T 32,5 2,2 7,3 001-016
(F=35cN/tex)
vol schrumpfarm 4 % 14,9 T 32,5 2,2 4,0 fur Vlies 005-016
(F=23cN/tex)
F0418
P fiir Vlies
V02a Spin finish E 14,8 E 32,3 2,2 8,2 017-020
(F > 30 cN/tex)
Vo03a mittl. @ + 16,7 E 41,2 2,75 8,8 fur Viies 001-004
Spin finish E (F=40cN/tex)
Vo4a groRer @ + 27,1 E 108,1 7,2 10 fr Vlies 005-008
Spin finish E (F>31 cN/tex)
F0419
VO2b k!eln.e.r @, 14,7 £ 322 21 8,7 Krduselgarn f. Vlies 009-012
Spin finish E (F > 40 cN/tex) 013-016
V05 k!eln.e.r @, 16,2 £ 193,8 26 6,5 Krauselgarn f. Vlies 009-012
Spin finish E (F = 43 cN/tex) 013-016
klei -012
V06 einster §, 12,4 E 22,8 15 8,5 "Hochfest" 009-0
Spin finish E 013-016
Vo3b mittl. 8, 16,3 E 39,2 2,6 9,1 F > 40 cN/tex 005-008
Spin finish E
R
Vo4 b groer &, 26,5 E 103 6,9 11,4 F > 35 cN/tex 001-004
Spin finish E
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Die Vliesherstellung folgt im Reinraum Klasse I1SO 8 nach einem in friiheren Projekten etablierten und im Rahmen
eines Handbuchs unter ISO 13485 festgelegten Prozess (Tabelle 5.1.6), der zur Erfassung bestimmter Einflussfaktoren
leicht variiert wurde:

Tabelle 5.1.6 Prozessschritte der Vliesstoffherstellung
1.)  Wareneingang der Garne vom Verstrecken/Krauseln*

2.) Schneiden der Fasern auf 60 mm Lange am Konverter
.) (ggf.)* Waschen der Fasern zum Entfernen der Avivage
.) Herstellung eines unverfestigten Vlieses an der Krempel
.) Verfestigen des Vlieses zum Vliesstoff durch Vernadeln
)

)

)

)

Konfektionieren de Vliesstoffe fiir die Probenkdrper

Waschen der Probekorper (dabei ggf. Entfernen der Avivage, falls nicht in (3)
Ausgangskontrolle (Flachengewicht, Dicke, Defektfreiheit)

Verpacken

10.) Versand zur Sterilisation

11.) Prifung der sterilisierten Probekdrper (Flachengewicht, Dicke, i.V., DSC, Festigkeit, De-
12.) Versand, hier an NMI

[NoR oA NI o)} UL | LN R OV]

Jeder dieser Prozessschritte wird mit allen Prozessparametern in eine Exceldatenbank eingepflegt, die dann der Digita-
lisierung zugeflhrt wird. Aus Grinden der Wirtschaftlichkeit ist ein automatisierter Prozess mit online-Datenerfassung
nicht sinnvoll.

Neben den Variationen der Avivage, des Faserdurchmessers, der Einfluss auf die Zellreaktion und die PorengréBe ha-
ben kann, der Faserkrauselung, die ein hdheres Vliesvolumen (d.h. Porositat) ermdglicht, wurde das Flachengewicht
variiert, was bei weitgehend konstanter Dicke die Porositat verandert. Weiterhin wurde erstmals alternativ die Avivage
von der Faser nicht vor der Vliesbildung gewaschen, sondern nach der Vliesverfestigung beim abschlieBenden Wa-
schen. (Tabelle 5.1.7).

Tabelle 5.1.7 Nadelvliesstoffe aus kontrollierter Variation von Prozessparametern der Faserherstellung

) Faser- Faser- Avivage o .
Ftaseer feinheit (0] Faser-Form (Spin Waschen* [F%InZ] l[jrl]crlf]?
yp [dtex] [pm] finish) 9
150
V00 2,2 15 glatt T vor 300 11
V02a 2,2 15 glatt E vor 265 11
200 11
V03a 2,8 17 glatt E vor / nach 265 11
330 11
V04a 7,2 27 glatt E vor 265 11
V05 2,6 16 gekrauselt E vor 265 11
V06 1,5 12 glatt E vor 265 1,1

*Waschen: vor bzw. nach Vliesherstellung; **FM = Flachenmasse, angestrebte Werte

Die Struktur von Vliesstoffen wird durch die GréBen Flachengewicht, Dicke und Faserdurchmesser beschrieben. Dar-
aus lassen sich die Porositat und die innere (Faser-) Oberflache berechnen (Tabelle 5.1.8), die ihrerseits fir die Prolife-
ration und Differenzierung von spezifischen Zelltypen wichtig sind. Die strukturellen Unterschiede lassen sich durch
die Wasserdurchlassigkeit und die Luftdurchlassigkeit darstellen (Tabelle 5.1.9). Hierbei ist letztere einfacher zu be-
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stimmen. Die Wasserdurchlassigkeit jedoch hat unmittelbar Einfluss auf die Infiltration des Vliesstoffes mit Zellen so-

wie die Zellversorgung in der Kultur.

Tabelle 5.1.8: Nadelvliesstoffe; Strukturelle Zusammenhénge

Faser: VOO "Standard"

Faserdurchmesser 14,9 um

. N Faser-

Vlies-Nr. Sterilisation Flachen- Dicke Porositat Faserlanfe oberflache

gewicht [em/cm?] 2

[cm?/cm?]

SfV 0262- X
o1/9660/s1 | St Gamma-

175 g/m? | 1,24 mm 89% 7903 37,0
SV 0262- /00: unsteril
01/9660/00 :
SfV 0262- .
02/9660/51 | St Gamma-

280 g/m2 | 1,26 mm 83% 12644 59,2
Sfv 0262- /00: unsteril
02/9660/00 :
SfV 0262- _
03/9660/51 | S Gamma-

360 g/m2 | 1,38 mm 80% 16257 76,1
STV 0262- 106 unsteril
03/9660/00 :
SfV 0263- .
01/9660/S1 S1: Gamma- 185 g/m2 | 1,31 mm 89% 8354 39,1
SfV 0263- .
02/9660/S1 S1: Gamma- 287 g/m2 | 1,41 mm 84% 12960 60,7
SfV 0263- .
03/9660/S1 S1: Gamma- 394 g/m? | 1,29 mm 76% 17792 83,3

Tabelle 5.1.9: Nadelvliesstoffe; Wasser- bzw. Luftdurchlassigkeit von strukturellen Parametern

Flachengewicht [g/m?]

Dicke [mm]

Porositat [%)]

PorengréRe MFP [um]

Wasserpermeabilitat
[ml/min]

Luftdurchléssigkeit
TTLab [I/m?#/s]
Differenzdruck: 200Pa

/9700/00
PLLA

177

1,22

89

44,7

2652

1103

/9700/00
PLLA

279

1,26

83

28,6

1422

418

/9700/00
PLLA

359

1,32

79

24,7

1098

227

SfV 0262-01 | Sfv 0262-02 | SfV 0262-03

Zelltrager sollen in der Regel degradieren, d.h. in einer vorgegebenen Zeit soll die Molmasse abbauen, damit an Fes-
tigkeit verlieren und schlieBlich wird das Material soweit in Oligomere oder Monomere zerlegt, dass diese Uber den
Stoffwechsel ausgeschieden werden. Da diese Abbauvorgange die zellbiologischen Vorgange, die mit Bestandteil des
Vorhaben sind, Gberlagern, wurde als Faserpolymer PLLA ausgewahlt, das eine lange Degradationszeit aufweist, bei
der in der Zellkultur noch keine Oligomere oder Monomere freigesetzt werden, die den pH-Wert der Zellkultur in den
sauren Bereich verschieben konnten. In den Abbildungen 5.1.5 und 5.1.6 sind die inharente Viskositat als MaB fir die
Molmasse sowie die Festigkeit Uber der Degradationszeit dargestellt. Die inharente Viskositdt nimmt ab 4 Wochen
erkennbar, aber moderat ab. Gleichzeitig bleibt die Festigkeit Gber den gleichen Zeitraum erhalten. Der Festigkeitsan-
stieg, der bei SfV-262-03/S1 erkennbar ist, ist in der Regel mit Schrumpf und Umorientierungsvorgangen verbunden,
die hier jedoch ausgeschlossen werden konnen.
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Abbildung 5.1.5: Inhdrente Viskositat liber der Degradationszeit nach 1ISO 13781:1997(E);
Vliesstoffe SfV 262-01/S1, SfV 262-02/51, SfV 262-03/S1, gepoolt, da die gleichen Fasern verwendet wurden
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Abbildung 5.1.6: Kraft/Flachengewicht liber der Degradationszeit nach ISO 13781:1997(E); SfV 262-01/S1, SfV 262-
02/51, SfV 262-03/S1

5.2 Synthese und Weiterverarbeitung Il (ICT, AP4.1)

Zur Herstellung von Filamenten fir das Fused Filament Fabrication (,,3D-Druck” FFF) und das Drucken von pordsen
Implantaten (,tissue engineering”) mit dem Arburg Freeformer sowie als Basismaterial flr den Spritzguss von Serien-
implantaten wurde handelstbliches PLLA von Fa. Hisun des Typs Revode 191 verwendet.

Entsprechend der Norm ISO 13781:1997(E) sollten anhand festgelegter Prufverfahren die Abbaurate und die Ande-
rungen der Materialeigenschaften von Poly-(L-lactid) in vitro bestimmt werden. Der Zweck dieser internationalen
Norm ist es, Materialien oder Verarbeitungsbedingungen zu vergleichen und/oder zu bewerten. Diese Norm gilt fr
Poly-(L-Lactid) in verschiedenen Formen zur Herstellung von chirurgischen Implantaten, einschlieBlich:

a) Schittgut; Granulat

b) verarbeitetes Material;

¢) Fertigerzeugnisse (verpackte und sterilisierte Implantate)
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Dazu wurden folgende Untersuchungen durchgefiihrt:
1) 1SO 178 (1993), Kunststoffe — Bestimmung der Biegeeigenschaften
2)1S0 527-2: 1993, Kunststoffe - Bestimmung der Zugfestigkeit
3) Bestimmung der Vikositatszahl (ISO 628), ersetzt durch Hochdruckkapillar- und Rheotens-Rheometrie
4) Differential Scanning Calorimetry DSC nach 1SO 3146
5) Gasphasenchromatographie (GPC) zur Anderung der Molekulargewichtsverteilung
6) Gaschromatographie (GC) fir Restmonomergehaltsbestimmung ersetzt durch Thermogravimetrie
gekoppelt mit Massenspektroskopie
7) Rontgenbeugung zur Analyse der Kristallinitat und Struktur ersetzt durch NIR- und Raman-Spektroskopie
8) Rasterelektronenmikroskopie ersetzt durch Lichtmikroskopie
Dabei ist zu beachten, dass in-vitro durchgefihrte Untersuchungen nicht zwingend Rulckschlisse auf das Verhalten
in-vivo erlauben.

In-vitro Degradationstests

Die Degradationstests wurden im Degradationsmedium in der vorgeschriebenen Pufferlésung (Sérenson) bestehend
aus Kaliumdihydrogenphosphat, Dinatriumhydrogenphosphat, sterilem bidestilliertem Wasser mit pH-Wert: 7,4 + 0,2
durchgeflhrt. Dabei wurden folgende Randbedingungen eingehalten:

Pufferlésung in Millilitern zur Masse der Probe in Gramm: > 30:1. Das Prafmuster muss vollstandig vom Degradati-
onsmedium bedeckt sein. In jedem Zeitraum sind mindestens drei Muster zu prtfen. Die Prifung des Echtzeitabbaus
bei

einer physiologischen Temperatur von 37 +/- 1 ° C wurde verworfen, da Uber einen Zeitraum von 104 Wochen einge-
lagert werden musste. Daher wurde ein beschleunigter Abbau unter Verwendung eines Bades auf einer erhéhten
Temperatur von 70 +/- 1 © C verwendet. Fir einen beschleunigten Degradationstest waren mindestens zwei Tests
erforderlich, namlich nach Zeitrdumen von 24 Stunden und einer Woche. Die an spritzgegossenen Biegestaben mit
amorpher und teilkristalliner Morphologie erhaltenen Ergebnisse sind in Tabelle 5.2.1 dargestellt.

Tabelle 5.2.1: Ergebnisse der in-vitro Degradationstests nach ISO 13781:1997(E)

V1 (teilkristallin) Messwerte bei Maximalkraft Messwerte bei Bruch
Name Biegemodul[MPa] |Kraft [N] Spannung[MPa] [Dehnung [%] |sB(M)[MPa] |eB(M)[%]
Biegung an LuftOh 4390,12 414,241 113,184 4,006 109,4534 4,1504
Biegungin Reinstwasser 37 °Cnach Oh 3979,4 263,87 72,098 2,69 67,333 3,1322
Biegungin RW-37°Cnach 24 h 3502,82 89,868 24,554 0,824 24,506 0,826
Biegung in RW-37°C nach 168 h 468,26 4,076 1,116 0,33 1,0046 0,3802
V2 (amorph) Messwerte bei Maximalkraft Messwerte bei Bruch
Name Biegemodul[MPa] |Kraft [N] Spannung[MPa] [Dehnung [%] |sB(M)[MPa] |eB(M)[%]
Biegung an LuftOh 3845,28 373,339 102,004 4,404 n.a. n.a.
Biegung in Reinstwasser 37 °Cnach O h 3281,34 228,87 62,534 3,06 n.a. n.a.
Biegungin RW-37°Cnach 24 h 3019,46 82,371 22,506 0,908 22,2892 0,9172
Biegung in RW-37°C nach 168 h 357,125 2,8325 0,7725 0,2825 0,67525 0,3165

Thermische Analysen mit DSC

Als Eingangstests wurden kalorimetrische Messungen (DSC) durchgefiihrt, um einen Hinweis auf den morphologi-
schen Zustand des Granulats zu erhalten, insbesondere was die Kristallinitat des Materials betrifft. Dabei wurde die
Aufheizrate von standardmaBigen 10 K/min, siehe Abbildung 5.2.1 links auf 70 K/min erhéht, siehe Abbildung 5.2.1
rechts. Bei der erhohten Aufheizrate werden die Bereiche der Nachkristallisation und Umbkristallisation, erkennbar an
den positiven Peeks bis 160 °C rigoros Uberfahren. Aufgeschmolzen werden somit nur die im PLLA-Granulat vorhan-
denen Kristallite. Bei beiden Abklhlraten wird allerdings eine Kristallisation teilweise bzw. komplett unterbunden, was
dazu flhrt, dass bei einer Aufheizrate von 10 K/min eine Nachkristallisation und eine Umwandlungskristallisation
stattfinden. Bei einer Aufheizrate von 70 K/min sieht man bei der zweiten Aufheizung weder Nachkristallisation- noch
Schmelze-peaks, da bei der hdheren Aufheizrate die Nachkristallisation komplett unterbunden wird.
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~exo L-PLA Hisun Ravode 181 30.07.2018 18:2242, PLLA Revade 161 Hisun 13.05.2010 15:30:52

Kristallisation

Glastbergang

Glastibergang

Nachkristallisationa’ ~ Umwandlung Schmelzpeak

a'->a

Schmelzpeak

Lab: UE Analylik STAR' SW 15.00 Lab; UE Analytik STARY SW 15.00

Abbildung 5.2.1: DSC-Messungen an teilkristallinen Granulat bei Aufheizrate von 10 K/min (links) und bei 70 K/min
(rechts)

Bei der ersten Aufheizung des amorphen Filaments aus PLLA Revode 191 erkennt man deutlich einen groBen Peak
der Nachkristallisation mit Integral = 33,2 J/g bei T=103,2 °C und dem zufolge auch eine Umwandlung des gebilde-
ten a'-Gitters in das stabilere a-Gitter bei 161,9 °C. AbkUhlverlauf und 2. Aufheizung entsprechen dann wieder weit-
gehend dem an kristallinen Granulat gemessenen Verlauf.

rexn LPLA Hisun Revode 181 Filament 30.07.2018 10:48:55

" Kristaffisation |

Glastibergang

Nachkristallisationa’  Umwandlung
o' ->a

Schmelzpeak

Lab: UE Analytic STARY SW 1500

Abbildung 5.2.2: DSC-Messungen an amorphem Filament bei Aufheizrate von 10 K/min

In einer weiteren Versuchsreihe wurden in der DSC im Temperaturbereich von 10 — 240°C mit einer Heizrate von 5
K/min Warmekapazitatsmessungen mit Probenmessung, dabei Saphirmessung und Blankmessung durchgefihrt. Zur
Auswertung verwendet wurden die 5 min Isotherme bei folgenden Temperaturen: 40 / 90/ 135/ 190°C, siehe Abbil-
dung 5.2.3 links, wobei die gemessenen spezifischen Warmekapazitaten als Input fir die Simulationsrechnungen des
additiven Fertigungsprozesses dienen sollen.

“ax0 PLLA Povade 161 Hisun 13.05.2019 09:34:59

Probe: PLLA Pevode 191 Hisun, 12,6060 mg
] e PLLA Pevade 101 His, 12,6060 g
[l ——
R 1 . . | 1
| l l

Cp mit Saphir

| M 1 B W e B %
METTLER : Applikationsiabor TA STAR* 8W 16.10

Abbildung 5.2.3: DSC-Messungen zur Bestimmung der spezifischen Warmekapazitat
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Thermische Analysen TG-MS

Die Zersetzungskurven der Proben wurden mit der vakuumdichten Thermowaage NETZSCH TG 209 F1 Iris gemessen.
Mit dieser Waage kénnen Untersuchungen im Temperaturbereich zwischen Raumtemperatur und 1000°C mit einer
Auflosung von 0,1ug durchgefihrt werden. Flr die Analysen stehen 2 Spilgaszugange und ein Schutzgas zur Verfi-
gung, die exakt im Gerat Uber einen integrierten Massflowregler kontrolliert werden. Die Datenerfassung sowie die
Steuerung und Auswertung der Messungen wurde mit der Proteus Software von Netzsch realisiert.

TG % DTG /(%/min)

100 === = et | 08

Wi : -

80 \\ i ; 5

400 500 600 700 800
Temperatur /°C

Abbildung 5.2.4: Gemessener Massenverlust in Abhangigkeit der Temperatur

Das PLA-Granulat zeigt die Hauptzersetzungsstufe zwischen 280 — 380°C mit einem Massenverlust von 98,5%, Ab-
bildung 5.2.4. Ein sehr kleiner Massenverlust von 1,5% schlieBt sich bis ca. 580°C an. Die Restmasse unter oxidativen
Bedingungen betragt < 0,3%. Bei der Restmasse handelt es sich um mineralische Bestandteile. Allerdings sind diese
mit <0,3 % zu gering, um in der ICP-OES (opt. Emissions-Spektroskopie mit induktiv gekoppeltem Plasma) erfasst zu
werden.

Bestimmung der Molmassenverteilung mittels GPC-RID mittels LC 1100 Agilent von Firma PSS

Die Proben wurden exakt eingewogen und durch Zugabe von Hexa-fluoro-iso-propanol (HFIP) auf eine Konzentration
von ca. 1,5-2 mg/ml eingestellt. Nach 24stiindigem Stehen der hergestellten Lésung wurden diese filtriert (Spritzen-
vorsatzfilter 0,45 pm) und Uber die GPC (Gelpermeations-Chromatographie) analysiert. Die Proben wurden 1x einge-
wogen und dann jeweils einmal injiziert. Die Ergebnisse sind in Abbildung 5.2.5 als auch in Tabelle 5.2.2 dargestellt.
Ausgehend von einer gewichtsmittleren Molmasse von 2,54e05 wird beim SpritzgieBen wie auch bei der Filamenther-
stellung durch den einmaligen Warmeeintrag die Molmasse auf ca. 2,2e05 reduziert, siehe Tabelle 5.2.2. Nach dem
Verdrucken des Granulats mit dem Arburg freeformer zeigen die Ronden eine vergleichsweise geringe Molmasse von
1,3 bis 1,9e05, obwohl auch dort nur ein einmaliger Warmeeintrag stattgefunden hat.

Die Ronden aus dem FFF Verfahren zeigen mit 0,95 bis 1,1e05 wie zu erwarten eine noch geringere Molmasse, da bei
der Filamentherstellung als auch beim Verdrucken jeweils ein Warmeeintrag stattfindet. Nach der Einlagerung der
SpritzgieBformteile in Pufferlésung fallt die Molmasse deutlich ab auf 0,8 bis 0,8e05 nach 24 h und sogar auf Werte
um 0,14e05, siehe Tabelle 5.2.2.

08

Granulat

08

04

W(log M) [-]

02

T T
|1'1u 5

Molmasse in Da

Abbildung 5.2.5: Massenspektren unterschiedlicher Proben aus PLLA
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Tabelle 5.2.2: Ergebnisse der Bestimmung der Molmasse an PLLA Revode 191

Granulat Filament Spritzguss [Spritzguss [Spritzguss
tk tk amorph
Molmasse Mw
2,54E+05 2,17E+05 2,17E+05 2,18E+05 2,20E+05
[g/mol]
Material Prozess Morphologie Parameter Molmasse Mw
[g/mol]
L-PLA Spritzguss V1 (teilkristallin) Puffer 24h/70°C 7,99E+04
Puffer 168h/70°C 1,45E+04
V2 (amorph) Puffer 24h/70°C 8,47E+04
Puffer 168h/70°C 1,38E+04
L-PLA FFF V1 (teilkristallin) Einlagerung 37°C 9,47E+04
-- 8,99E+04
V2 (amorph) Einlagerung 37°C 1,04E+05
-- 1,08E+05
L-PLA AKF V1 (teilkristallin) Fullgrad 80 % 1,68E+05
Flllgrad 100 % 1,85E+05
V2 (amorph) Fillgrad 80 % 1,29E+05
Fullgrad 100 % 1,68E+05

Rheologische Analysen im ,Rheotens”

Der Dehnungstester ,Rheotens” verstreckt einen extrudierten Schmelzestrang mit Hilfe zweier gegenlaufiger, ge-
zahnter Walzen. AuBer konstanten Geschwindigkeiten erlaubt der gesteuerte Motor auch lineare Beschleunigungen,
wobei die zur Verstreckung der Schmelze notwendige Kraft gemessen wird. Gemessen wird bis entweder der ver-
streckte Schmelzestrang abrei3t oder die maximale Rollenumfangsgeschwindigkeit erreicht ist (hier 1200 mm/s). Das
Ergebnis eines Rheotensversuchs unter konstanter Beschleunigung wird meist in einer Auftragung der Abzugskraft als
Funktion der Abzugsgeschwindigkeit dargestellt. Die beim Abriss des Schmelzefadens erreichte Abzugsgeschwindig-
keit ist ein MaB fur die Verstreckbarkeit und die maximale Kraft liefert eine Relativangabe flr die Schmelzefestigkeit.
Beides sind Werte, die eine Aussage Uber das Schdumen und Blasformen sowie zur Filamentherstellung und Ver-
druckbarkeit des Materials erlauben. Beim Vergleich der am Granulat und am Filament gemessenen Rheotenskurven
zeigt sich deutlich der Einfluss der Molmasse weniger auf die Schmelzedehnbarkeit als auf die Schmelzefestigkeit,
Abbildung 5.2.6 links und rechts.

Raw data Raw data

——PLLA-Filament_T190_s72_at20_30x2_Auswahlkurve

——PLLA-Filament_T195_s72_at20_30x2_}

PLLA-Filament_T197,5_s72_at20_30x2_Auswahlkurve

——PLLA-Filament_T200_s72_at20_30x2_Mittelwertkurve

Al

N

——PLLA_Hisun-Revode-191_T180_s72_at20_30x2_Auswahlkurve

oo /\NMW
——PLLA_Hisun-Revode-191_T190_s72_a20_30x2_Auswahlkurve /\/'
PLLA_Hisun-Revode-191_T195_s72_at20_30x2_Auswahlkurve "
- i 0005 1
7
1 T J
f PLLA_Hisun-Revode-191_T200_s72_at20_30x2_Auswahlkurve /]
o 0

——PLLA_Hisun-Revode-191_T197,5_s72_at20_30x2_Auswahlkurve

0 200 400 1200 0 200 400 600 800 1000 1200

PULOff speed[mms]

600 1000
PUILOI speed[mmis]

Abbildung 5.2.6: Rohkurven aus den Rheotensmessungen an PLLA Granulat (links) und Filament (rechts)

Als weitere Eingangskontrolle wurden aus dem Granulat im SpritzgieBprozess ca. 2 mm dicke Platten hergestellt, aus
welchen dann spanend Kleinzugstabe herausgearbeitet wurden. In einer zweiten Kampagne wurden die Kleinzugsta-
be direkt spritzgegossen. Bei der Herstellung der Platten und Kleinzugstaben wurde zunachst eine Werkzeugtempera-
tur von 30 °C eingestellt um durch Abschrecken einen amorphen Werkstoffzustand einzustellen. AnschlieBend wurde
in einer zweiten Versuchsreihe das Werkzeug auf 100 °C erwarmt, damit das PLLA kristallisieren konnte. Die an den
spanend hergestellten amorphen und teilkristallinen Kleinzugstdben gemessenen mechanischen Kennwerte wie Stei-
figkeit und Festigkeit sind in Tabelle 5.2.3 einander gegentbergestellt.
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Tabelle 5.2.3: Mechanische Kennwerte des amorphen und teilkristallinen PLLA Revode 191

E [MPa] | Fmax [N] | 0y.[MPa] | ey.[%] | oM [MPa] | €M [%] | oB(M) [MPa] | eB(M)[%] | b [mm] | a [mm] | So [mm?]
MW 3464 782 74010 | 2,300 74,010 | 2,300 69,939 2633 191 2,15 10,57
MINI 3293 726 71,941 | 2.258 71,941 | 2258 65.213 2,302 1,50 2.4 9,72
MAXI 3643 811 75450 | 2,344 75450 | 2,344 72,781 3,390 5,03 2,16 10,86
s 137 30 1,253 | 0,031 1,253 | 0,031 2,729 0,385 0,20 0,01 0,42
v ] 1 1693 | 1,365 1693 | 1.365 3,901 14,608 2 0.38 3,99 ;
ANZ 6 6 5 6 6 5 6 3 6 6 6
" F -
E [MPa] | Fmax [N] | oy. [MPa] | £y. [%] | oM [MPa] | €M [%] | oB(M) [MPa] | ¢B(M)[%] | b [mm] | a[mm] | So[mm?] L
MW 1086 761 71,927 | 1868 71,927 | 1,868 54,790 3,799 4,90 2,16 10,58 B v
MINI 3960 749 70,079 | 1816 70,079 | 1816 50,347 1816 4,83 2,15 10,43 ' ‘ H ’ '
MAXI 4172 784 72,709 | 1,949 72,709 | 1,949 70,079 5,099 5,00 2,16 10,80 .
s 78 12 1.031 | 0,046 1,031 | 0.046 3,436 1,831 0,07 0,00 0,14 f !' "x 5
v 2 2 1,433 | 2,446 1433 | 2,446 5,304 48,193 1,38 0,19 1,36 E R ...
ANZ 6 6 3 6 3 6 6 5 6 3 6

5.3 Prozesskontrolle | (DITF, AP4.2)

Zunachst erfolgte eine Prozessdefinition, welche die wesentlichen Prozess-Schritte der Herstellung der Fasern und
Nadelvliesstoffe umfasste.

Der erste Prozessschritt zur Erzeugung von Fasern ist das Schmelzspinnen (Extrudieren) eines Endlosgarns als Mul-
tifilament. Je nach Spinn- d.h. Spulgeschwindigkeit ergibt sich ein héher (POY = partially oriented yarn) oder geringer
(LOY = low oriented yarn) orientiertes Vorgarn. Eine geringere Orientierung im Garn drlckt sich durch eine hohere
Bruchdehnung des Garns aus, wie Tabelle 5.1.3 zu entnehmen ist. Dieses Garn muss im zweiten Schritt starker vers-
treckt werden.

Das Verstrecken der Vorgarne erfolgte auf einer Streckspulmaschine mit 2 Galetten, es verleiht den Garnen Festigkeit

und eine definierte Dehnung bei Bruch (Tabelle 5.1.4). Verstreckte Garne werden als FDY (fully drawn yarn) bezeich-
net.

Prozessdaten der Extrusion (Schmelzspinnen)

Die Prozessdaten der Extrusion werden untergliedert in Soll- und Ist Daten von den Online Erfassungen, die handisch
in EXCEL.Tabellen Gbertragen werden, da eine maschinelle Verknipfung zur Datenablage (noch) nicht vorliegt. Neben
Datum und Chargennummer, Polymer, Polymercharge, Dusen und Filterung werden die Parameter Trocknung (Tau-
punkt), Temperaturen, Drlcke, Durchsatz, Anblasung, Avivageauftrag, Galetten- und Wicklergeschwindigkeiten er-
fasst. Hierflr sind mehrere Tabellen erforderlich, die vergleichbar zu Abbildung 5.3.1 aufgebaut sind. Auf diese Tabel-
len greift die Datenerfassung zur Beschreibung des Materialdatenraums zu.

Prozessdaten der Verstreckung

Aufgrund des Alters der Streckpulsmaschine wurden die Prozessdaten der Verstreckung im Wesentlichen von Hand in
einer Excel-Tabelle zusammengeflhrt. Diese Tabelle (Abbildung 5.3.1) enthalt Datum, Ident-Nummer; Maschinenein-
stellungen als Prozessdaten sowie Materialdaten (Garneigenschaften) und Bemerkungen. Auf diese Tabelle des Ver-
streckungsprozesses griff die Datenerfassung zur Beschreibung des Materialdatenraums zu.
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Abbildung 5.3.1: Prozessdaten- und Materialdaten-Tabelle der Verstreckung, exemplarisch

Prozessdaten der Vliesherstellung

Die Prozessdaten der Vliesstoffherstellung sind v.a. von Sollvorgaben gekennzeichnet, die handisch in Excel-Tabellen
Ubertragen werden, da eine maschinelle Erfassung und Verknlpfung zur Datenablage nicht wirtschaftlich ist. Diese
Daten werden verknlpft mit MessgréBen wahrend der Vliesstoffherstellung. Dies sind vor allem Dicke und Flachen-
gewicht. Mehrere MessgroBen missen in anderen Laboratorien erfasst werden, wie z.B. die Trocknungsgrad oder der
Avivagegehalt. Hierflr sind mehrere z.T. sehr groBe Tabellen erforderlich. Diese sind noch fir jeden Prozessschritt
(siehe Tabelle 5.1.6) in mehrere Tabellenblatter unterteilt. Beispielhaft ist hier eine Tabelle fir die Herstellung von
Vorvliesen Typ A wiedergegeben (Tabelle 5.3.1). Auf diese Tabellen greift die Datenerfassung zur Beschreibung des
Materialdatenraums zu.

Tabelle 5.3.1: Prozessdaten- und Materialdaten-Tabelle der Herstellung eines Vorvlieses, Typ A, exemplarisch

i - Pr ter Ki |
Z:::’E‘:":r Wiegen von Stapelfasern G:’(f;’y’:‘z:;: d':r'"w';:he" Krempelvorlage Vorviies A Raumklima Viiesdaten Vorviies A
Flachen- Luftbe- Flachen-
. . I e Ivies. Iviies. o
Sk Chargennr. [gewogene Fasern  [Datum  |Operator 2" rambour |MASMR fyicer ATIET ygagengewicht  (EM2UF EMRUE oot Iremp. [RUF [feuchtung |1 Ve VeSS o it | Faserverust (V0TS Datum  |Operator
2ulauf auslauf Vorlage breite  [linge ! ewicht |breite |linge Chargennr.
Vorlage ja/nein Viies
[Anzahl
[e] [Portionen] Poti FQU [Hz] [Poti FQU [Hz] (el Vorlagen (mm]  ([mm] [[g/m?] |[°C] (%] 1/0 (e] (m] [m] [e/m?] |lg] %]
SF 01832 SV 0262-001A
¥ 7.05. 7 4, 9, ) , 184 2 X 10000, h
svozez01 [0 e |4 32 17.05.2019 |Gsch 35 330 s Faserflocke |16 4 20 [340  [2241 |22 |a o 598 fo2s (13 |18 022 (65 | [17.05.2019 fose
SfV 0262-02 SF 01832 5 40 22.05.2019 |cbo 7 35 330 5 Faserflocke |20 5 210 340 280,1 21,8 36 0 96,8 0,25 13 298 3,20 32 STV 0262-002A 23.05.2019 |Gsch
\W:QT:100°C /0000/00
SF 01832 SV 0262-003A
SfV 0262-03 4,86 48 27.05.2019 |Gsch 7 25 330 S Faserflocke 19,44 4 210 340 272,3 22,2 42 0 76,3 0,24 1,28 248 1,46 19 28.05.2019 |Gsch
w:aT:100C = aserflocke /0000/00 >
SF 0183b SfV 0263-001A
Sfu 0263-01 s 20 21.08.2019 [ 7 40 330 B Faserflocke |15 66 20 [3a0  [a101 |22 fas o 985 fo2s (128 [308  [oso [os 27.08.2019 |cb
v W:0 T:100°C b aserflocke /0000/00 b
Sfv 0263-02 SF 0183b
hortnos |woracoc 20 21.08.2019 [cwbo |7 60 370 3

Zerstorungsfreie inline-fahige Prozesskontrolle

Zur Erfassung der prozessimmanenten Eigenschaftsprofile der Materialien fir digitale Reprasentationen wurden Inli-
ne-Sensoren ,,FRAYTEC FV2" (Abbildung 5.3.2) fir die Extrusion bzw. den Verstreckprozess des VVorgarns POY (parti-
ally oriented yarn) beschafft, installiert und im Betrieb genommen. Die Sensoren liefern im Wesentlichen Daten Uber
Filamentbriche und Schlingen im Garn, welche spater im Verarbeitungsprozess und im Vliesstoff UngleichmaBigkei-
ten und Stérungen verursachen kdnnen. Auch Daten Uber typische Produktionsdaten wie Laufzeit und Spulengewicht
sowie andere Qualitatsattribute werden bereitgestellt. Uber das System kénnen Garnfehler einer bestimmten Spule
zugeordnet werden, was entweder zur Beschreibung des Digitalen Zwillings oder zum Aussondern von fehlerhaftem
Garn dient. Es wird ein detaillierter Produktionsbericht (vgl.: Abbildung 5.1.2) zur Verfligung gestellt. Detaillierte Da-
tensadtze Uber die Laufzeiten der einzelnen Garnspulen kénnen zusatzlich als Rohdaten der Sensoren abgerufen wer-
den. Die Daten werden in einer windowsbasierten SQL-Datenbank lokal gespeichert und kénnen gezielt als ASCII
oder CSV-Dateien exportiert werden.

94



Technischer Bericht zum Use-Case
Polymere

In Abbildung 5.3.2 ist die Installation von vier Inline-Sensoren ,,FRAYTEC FV2" am Wickler der Extrusionsanlage dar-
gestellt. Beim Schmelzspinnen durchlaufen die Faden unmittelbar vor der Aufwicklung auf die Spule den Messschlitz
der Sensoren, die Messung und Datenerfassung erfolgt automatisch.

Die Sensorpositionierung an der Streckspulmaschine zum Verstrecken der Vorgarne ist in Abbildung 5.3.3 dargestellt.
An der Streckspulmaschine mit 12 Verstreckstellen kédnnen bis zu acht Fraytec-Sensoren installiert werden. Im Vorha-
ben waren hier vier Sensoren und an der Extrusionsanlage vier weitere Sensoren im Einsatz.

Abbildung 5.3.2 Inline-Sensoren ,FRAYTEC FV2" installiert Abbildung 5.3.3 Inline-Sensoren ,FRAYTEC FV2" installiert
am Wickler der Extrusionsanlage der DITF an der Streckspulmaschine Zinser 517 der DITF

Die Fraytec-Sensoren liefern ein Spannungssignal im mV-Bereich, welches vom Rechner kontinuierlich Gberwacht und
ausgewertet wird. Ein beispielhafter Signalverlauf fir eine kleine Schlaufe als Garnfehler ist in Abbildung 5.3.4 darge-
stellt. Sobald die Signalspannung den Schwellwert (hier: 80 mV) Ubersteigt, wird ein Filamentbruch gezahlt. Jedes
detektierte Ereignis (Filamentbruch, Schlaufe 0.ad.) wird je produzierter Garnspule in der SQL-Datenbank gespeichert.
Die Rohdaten der Signalverlaufe sind, wie in Abbildung dargestellt im csv-Format verflgbar.

Spule Kal2
FRAYTEC - Sensorsignal Filamentbriiche [mV], Schwellwert = 80 mV

1400 n

1200
1000

—4—Broken Filaments Peak
500 (mv)

—Schwelle (mV)

Sensor-Rohsignal mV (Schwelle = 80 mv)

0,0 1,0 2,0 3,0 4,0
Priifange [km]

Abbildung 5.3.4 Spannungssignal eines Fraytec-Sensors bei Detektion einer Schlaufe (einer Kalibrierspule)
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5.4 Prozesskontrolle Il (ICT, AP4.2)

SpritzgieBen von Platten und Kleinzugstaben

Zu jedem SpritzgieBversuch wird ein  Parameterdatenblatt als Excel-Tabelle abgelegt, Abbildung
5.4.1.StandardméBig erfolgt die automatisierte Uberwachung und Protokollierung der typischen Spritzgussparame-
ter wie Schmelze- und Werkzeugtemperatur sowie der Einspritzgeschwindigkeit und des Druckverlaufs, Abbildung
5.4.2, welche sich auch separat anwahlen, als ASCIl ausgeben und grafisch darstellen lassen. Zusatzlich wurde am
ICT eine inline-Messtechnik mittels Thermoelementen zur Bestimmung des Temperaturverlaufs installiert, Abbildung
5.4.3. Inline gemessene Temperaturverlaufe erlauben die Vorhersage bzw. Interpretation der Morphologie wie z.B.
die Kristallinitat, Molekilorientierungen oder Eigenspannungen in den SpritzgieBformteilen. Fir die nachste Ent-
wicklungsstufe wurde eine weitere Inline-Messtechnik basierend auf NIR-Spektroskopie im Spritzgusswerkzeug in-
stalliert, Abbildung 5.4.4 und erste Messkampagnen durchgefihrt, Abbildung 5.4.5. Ziel ist die Kontrolle und ge-
zielte Einstellung der Kristallinitat des Werkstoffs als wesentlichem Festigkeitsmerkmal. Da im Gegensatz zu den
zuvor an PLLA Corbion L130 durchgefiihrten Messungen mit dem Hisun Revode 191 keine mathematisch auswert-
baren Ergebnisse zu erzielen waren, wurde parallel offline Messungen mit der Raman-Spektroskopie durchgeflhrt.
Mit diesem Verfahren lassen sich durch eine Hauptkomponentenanalyse (NIPALS Verfahren) die eingegrenzten Sig-
nalbereiche der amorphen und teilkristallinen Proben deutlich unterscheiden, Abbildung 5.4.6, sofern die Voraus-
setzungen einer ausreichenden Menge an Proben, die Kenntnis der Einflussnahme der wesentlichen Randbedingun-
gen oder die Eliminierung aller StérgréBen erfillt ist.

Projekt Material Digital Material Digital
bba bba
Versuch Zugstab klein Zugstab klein
Datum 28.03.19 03.04.19
Durchfithrung tho ans
Material PLLA PLLA
Mater PLLA PLLA
Materialtyp PLA PLA
Zusatz
Vortrocknung ja ja
T -c % %
T h 2 2
pr Arburg 320 C Arburg 320 C
Werkzeug Zugstab klein Zugstab klein
KN 600 600
Temperaturen
[Einzug c 60 60
Zone3 C 190 190
Zone2 -C 195 195
Zone1 C 200 200
Diise C 205 205
wer (Gerat) C 31 100
hmel ) |'c
Wkzg-AWS (Auswerferseite) c 295 988
Wkzg-DS (Di C 30.1 89,5
Dosiervolumen cms 37 30
tickzug cms 2 2
Dosierweg mm
Drehzahl Ymin (D=30mm) (D=30mm)
. ndigkeit m/s 10 10
Staudruck bar (spez.) 55 55
huhlzeu s 40 200
|Dosierverzogerung s 5 5
Einspritzdruck (eingest.) bar (hydr.) 2000 2000
max Einspritzdruck ar (hydr.)
[max Einspritzdruck ar (spez.) 1665 1074
Einspritzdruck am UP ar (hydr.)
Einspritzdruck ar (spez.) 1665 738
Ei ndigkeit mm/s
Ei ndigkeit cm3/s 75 75
Ei s 05 04
i mm
[ cm? 8.0 8.0
Nachdruck bar (hydr.)
Nachdruck bar (spez.) 850 500
Nachdruckzeit s 5 10
Polster mm
Polster cm? 7.0 1.9

Abbildung 5.4.1: SpritzgieBparameter bei Herstellung der Kleinzugstabe aus PLLA
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Werkzeugnurmmer
Spritzteinummer
Materiainummer
Maschinennummer 208330
Auftragsnummer

ENGEL 21122018 13:47:37

Drehmome
nt
Massepolste Massepokte Massepolste Mittelwert
Spritzzelt  Dosierzeit rkleinster  rna Doservolu  Umschaltvol rEnde  laufender
ktwert  ktwert  Einspritzarb Wert Nachdruck  men twert umer Nachdruck  Zyklus

Startzeit SchusszAohler ktwert [5x] [Z5x] [zox] eit [EA]  [ACPa]  [ACPn]  [ASSx]  [AGul  [ACPV]  [Mm]

Startzeit Sch s s Wh mA® mA? mA? Az mA® Nm
20122018 1424 1 077 239 062 a 202 3657 599 204 2107
20122018 1448 2 082 233 0595 383 388 3636 598 385 2282
20122018 1456 3 076 235 0619 247 248 3629 599 249 2483
20122018 1500 a 073 229 0615 392 394 3639 599 395 2159
20122018 1507 5 076 232 05643 463 293 3639 599 497 2071
20122018 1515 6 076 221 0612 396 4 3634 599 398 2197
20122018 1519 7 075 226 0634 436 438 3642 599 437 2302
20122018 1524 8 074 222 0632 205 207 3636 599 209 2338
20122018 1528 9 074 226 0634 404 406 3635 6 405 2369
20122018 1533 10 074 226 0634 408 209 3632 597 409 2357
20122018 1542 " 078 224 0616 395 397 3628 599 398 2368
20122018 1548 ” 077 226 0633 458 456 3632 598 456 2507
20122018 15553 3 075 221 0627 414 217 3642 599 417 2433
20122018 1559 14 076 225 0624 406 206 3637 599 408 2304
20122018 1605 15 076 225 0622 a1 an 3633 6 214 2393
20122018 16:11 16 075 224 0633 419 423 3635 599 a2 2302
21122018 1123 ” 084 235 05606 249 453 3641 599 a5 217
21122018 1133 18 078 224 0617 443 445 3626 599 446 2379
21122018 1205 19 077 214 0612 415 216 3634 599 418 2398
21122018 1211 20 076 225 0635 474 542 3625 6 544 2556
21122018 1217 2 073 21 0629 am 455 3634 599 457 2307
21122018 1223 2 075 22 0631 246 247 3639 599 a5 2255
21122018 1228 23 075 22 05651 aa 506 3637 598 505 2291
21122018 1232 2 074 214 065 456 504 3626 598 503 22
21122018 1238 25 076 215 05646 a7a 519 3636 6 52 2381
21122018 1251 2 085 214 0616 478 477 363 599 481 2437
21122018 1333 v2-1 097 216 0579 554 575 3624 599 573 2587
21122018 1339 V22 084 209 0707 496 556 3635 599 555 2314
21122018 1350 V23 101 213 0716 55 556 3636 598 553 2006
21122018 1353 v2-4 091 21 0635 242 247 364 599 247 2099
21122018 1357 V25 073 225 0629 424 427 3636 599 428 2108
21122018 1400 V26 073 226 0628 22 a2 3642 599 423 2088
21122018 1404 V27 073 227 0634 414 416 3638 599 416 2091
21122018 1407 V28 074 226 0635 432 433 3641 599 434 2119
21122018 1409 V29 074 225 0633 426 427 3638 598 43 2166
21122018 1412 v2-10 074 225 0639 a3 433 3644 6 434 2195
21122018 1419 V211 078 224 05626 423 224 3636 599 427 218
21122018 1433 v2-12 077 226 0637 006 009 3634 598 003 2288
21122018 1446 v2-13 077 284 0637 006 009 3626 598 009 2487
21122018 1453 v2-14 078 221 0616 a5 a5 3629 599 452 235
21122018 1457 V215 075 225 0625 438 a4 364 599 aa 2097
21122018 1500 v2-16 073 229 0637 424 425 3642 599 426 2056
21122018 1502 v2-17 074 231 0629 46 416 364 599 a8 204

Abbildung 5.4.2:
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Abbildung 5.4.3: Im Werkzeug inline Giber Thermoelemente gemessener Temperaturverlauf
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Abbildung 5.4.4: In SpritzgieBwerkzeug (Priifplatten) eingebaute NIR-Sonde (Position rot eingekreist)
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NIR-Messungen an PLLA Revode 191
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Abbildung 5.4.5: Im SpritzgieBwerkzeug inline an PLLA Hisun Revode 191 gemessene NIR-Spektren
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Abbildung 5.4.6: Hauptkomponentenanalyse der zweiten Ableitung der Ramanspektren (Spektralbereich 2800-3050
1/cm)

3D-Drucken von Ronden fiir die biologischen Untersuchungen

Eine ahnliche Zielsetzung wie beim SpritzgieBen wurde bei der Herstellung der 3D-Druck-Filamente mit dem Fila-
mentextruder Next der Fa. 3Devo verfolgt, Abbildung 5.4.6 (links) und wahrend der Filamentextrusion den Uber eine
Geblasekihlung einstellbaren Temperaturverlauf, Abbildung 5.4.6 (rechts) mittels einer Thermokamera, Abbildung
5.4.6 (mitte) gemessen. Aus den AbkUhlbedingungen lassen sich mittels der DSC-Messungen der morphologische
Zustand des PLLA-Filaments abschatzen. Ferner wurde der fir das Druckergebnis wichtige Druckfilamentdurchmes-
ser gemessen. Je genauer der Durchmesser eingehalten werden kann, Abbildung 5.4.7, umso besser sind die Gute
des Infills Gber Spureniberlappung und damit die Produktqualitat sicher zu stellen. Die fir den spateren Druck mit
dem FFF-Drucker German Reprap X500, Abbildung 5.4.8 (links) bendtigten Daten-Files FFF (Slicecode, Abbildung
5.4.8 mitte) und der Gcode (Druckersteuerung, Abbildung 5.4.8 rechts) sind im Excelformat abgelegt. In gleicher
Weise werden die Daten flr das Slicen und die Druckersteuerung, Abbildung 5.4.9 (rechts) fir den Arburg freefor-
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mer, Abbildung 5.4.9 (links) in ASCII als csv-Files abgelegt. Mit der jetzigen Software-Version ist darliber hinaus ein
kontinuierlicher Mitschrieb der Prozessparameter wie Druckgeschwindigkeit, Drucktemperatur und der Driicke mog-
lich. Die mit dem Arburg freeformer hergestellten rondenférmigen Prifkdrper mit unterschiedlicher Morphologie
(teilkristallin und amorph) bzw. mit unterschiedlichem Fdllgrad (80 und 100 %) sind in Abbildung 5.4.10 dargestellt.

Abbildung 5.4.6: Filamentextruder (links), Thermokamera (mitte) und Thermobild (rechts)
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Abbildung 5.4.7: Bei der Filamentherstellung inline gemessener Durchmesserverlauf

| k2xml version="1.0"2>

<profile name="PLLA amorph” version="2019-88-85 16:50:25" app="S3D-Softuware 4.1.2"> g i;;“:s generated by Sinplify3D(R) Version 4.1.2
<baseProfile>German RepRap X358</baseProfile> } Settings Summary
<printMaterial>PLA</printMaterial> processhame,Process1-1
<printQuality>Medium</printQuality> applyToModels ,Probengeometrie
<printExtruders></printExtruders> profilellame,PLLA amorph ExMultil 2 (modified)
<extruder name="Primary Extruder”>

profileVersion,2019-08-085 16:39:5@
<toolheadNumber>@</toolheadiumber> baseProfile,German RepRap X350

<diameter>@.4</diameters printMaterial,PLA
<autoHidth>@</autakidth> printQuality,Medium
<width>@.4</width> printExtruders,

extruderName,Primary Extruder
extruderToolheadiunber, @
extruderDiameter,0.4
extruderAutoliidth,®
extruderklidth,0.4
extrusionMultiplier,1.2
extruderUseRetract, 1
extruderRetractionDistance,0.8
extruderExtraRestartDistance, 0
extruderRetractionZLift,@
extruderRetractionSpeed, 3000
extruderUseCoasting, 1
extruderCoastingDistance, 8.3
extruderUselipe,®

<extrusionMultiplier>l</extrusionMultipliers
<useRetract>1</useRetract>
<retractionDistance>8.8</retractionDistance>
<extraRestartDistance»>@</extraRestartDistance>
<retractionZLift>@</retractionZLift>
<retractionSpeed>3080</retractionSpeed>
<useCoasting>l¢</useCoasting>
<coastingDistance>0.3¢/coastingDistance>
<usellipe>@</usellipe>
<wipeDistance>5</wipeDistance>

</extruder>

<primaryExtruders@</primaryExtruders

<layerHeight>@.2¢/layerHeight>

Abbildung 5.4.8/2i: 3D-Drucker German Reprap x500 (links) und zugehorige Druckdatenfiles FFF (mitte) gcode (rechts)

Vorschubgeschw. Eilgang 250 mm/s
Vorschubgeschw. Kontinuierliche Extrusion 65 mm/s
Vorschubgeschw. Diskrete Extrusion 20 mm/s
Formfaktor Tropfen 1,35
Bauparameter:
Sortierung Beginnen mit Rand
Ubergangsdicke 0,2
Selbststiitzender Winkel a5 "
] Randkonturen:

Randkonturen aktiviert

a Anzahl Randkonturen 2

E AuRerer Kompensationsfaktor [}

= Innerer Kompensatiansfaktor 0

.2 Startpunktverschiebung 10

g Sortierung Innen nach Aufien

= Flachenfiillung:
Fldchenfillung aktiviert
Uberlapp mit Randkontur 50 %
Startwinkel a5 °
Inkrementwinkel 90"
Filldichte 100 %

Abbildung 5.4.9: Arburg freeformer (links) und zugehorige Parameterfiles (rechts)
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Ausschnitt &S RS ; P y A E%h 1 48 ¥ Ausschnitt
aus Teilkristallin, 3 : 2 3 ' i aus Amorph,
Fullgrad=100% Fullgrad=80%

Abbildung 5.4.10: 3D-gedruckte Priifronden mit unterschiedlicher Morphologie und bei variiertem Fiillgrad

5.5 Prozesskontrolle Il (NMI/DITF/ICT, AP4.2)

Die Daten der DITF und des ICT werden durch die automatisierbare Mikrostrukturanalytik am NMI ergdnzt. Die auto-
matisierte Mikrostrukturanalytik umfasst die Bestimmung der Topografie und Oberflachenbenetzbarkeit mit Metho-
den zur Untersuchung der Oberflachenstruktur und -chemie mit REM+EDX, RAMAN, Dynamische Kontaktwinkelmes-
sung und Konfokale WeiBlichtmikroskopie.

Am NMI wurden mittels bildgebender (LM, REM), spektroskopischer (Raman, ATR-FTIR) und chromatographischer
(GPC) Verfahren die EinflUsse der Prozessparameter auf die Proben- und Materialbeschaffenheit analysiert. Dabei galt
es eine Korrelation zwischen den Analyseergebnissen und variierten Prozessparametern, wie z.B. Avivagen oder
Waschschritten auf Faserdurchmesser und Sterilitat, festzustellen.

5.5.1 PLLA-Fasern und Vliese hergestellt an den DITF

Der vielschichtige Prozess zur Herstellung von PLLA-Vliesen erfordert es, die Auswirkungen verschiedenster Prozesspa-
rameter auf die biologische Bewertung der jeweiligen (Zwischen-)Produkte sowie deren physikochemische Analyse zu
evaluieren. Um den Einfluss der variierten Prozessparameter auf die biologischen und physikochemischen Analysen im
Hinblick auf korrelierende Zusammenhange und dem Ziel eines Digitalen Zwillings in der zur Verfligung stehen Zeit
maoglichst effizient abbilden zu kénnen, wurde in kompetenzibergreifenden Diskussionen die Auswahl auf eine Mo-
dulation folgender Prozessparameter beschrankt: 1) Faserdurchmesser, 2) Avivagen, 3) Waschzeitpunkt, 4) Sterilisati-
on, 5) Verarbeitung (Granulat/Faser/Vlies) und 6) Vliesdichte (niedrig 175 g/m?, mittel ~280 g/m? und hoch ~360
g/m?). Die Auswirkungen der veranderten Parameter auf die physikochemischen Eigenschaften, Biokompatibilitat und
Zelladhasion auf den Materialoberflachen wurden mit den oben genannten Methoden untersucht.

5.5.1.1 REM-Analyse

Die Struktur der Oberflache und Durchmesser der Fasern wurde im Rasterelektronenmikroskop (REM) bestimmt. Fir
die sichere und automatisierte Bestimmung des Faserdurchmessers wurde eine Software eingeflihrt die automatisiert
an den Kanten der Fasern deren Durchmesser bestimmt. Dadurch kann der Durchmesser im Vergleich zum manuellen
Vorgehen deutlich zuverldssiger bestimmt werden, da sehr viele automatische Messungen durchgefiihrt werden (Ab-
bildung 5.51).
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g TS
sample diameter [um] min max sdev sdev% n

Voo-S1_10 15,18 15,14 15,22 0,015 0,10 2615
Voo-UG-S1_10 15,79 15,75 15,89 0,013 0,08 2616
Vo2a-S1_10 15,16 15,99 15,23 0,021 0,14 2616
Vo2a-UG-51_10 14,95 14,83 15,19 0,024 0,16 2615

Abbildung 5.5.1: Exemplarisches Beispiel einer REM Analyse an Fasern mit automatischer Bestimmung der Faser-

durchmesser.

Die Bilddaten im REM werden in der Regel als Tif Datei gespeichert. Im Header dieser Datei sind alle Betriebsparame-
ter des REMs als Meta-Daten abgelegt. Somit ist es moglich wiederholende Messungen mit exakt gleichen Parame-
tern durchzuflhren, so dass die Bilddaten direkt vergleichbar sind.
Hier eine Liste der wichtigsten Parameter und typische Werte, die im vorliegenden Projekt verwendet wurden:

Parameter Wert Wertebereich
Beschleunigungsspannung  1kV, 3kV 100V — 30.000V
Detektor SE SE, in-lens, BSE
Bildfeld 10 —2000um Tum = 3000um
Anzahle der Pixel 1024, 2048 512 — 32400
PixelgroBe 10nm — 3pm 0,1Tnm — 3um
Arbeitsabstand  10mm Tmm - 30mm
Vakuum 3e-6 mbar 1e-6 — 5e-4mbar

Anmerkung zum Parameter VergroBerung: Dieser wurde hier bewusst nicht aufgefihrt, da das Bildfeld, also die Gro-
Be des abgebildeten Bereichs in um die bessere Darstellung ist (Proben-zentriert und nicht Gerate-zentriert). Bei der
VergréBerung muss immer klargestellt werden auf welchem Ausgabegerat (19Zoll, 21Zoll Monitor, historisch: Pola-

roid..., Drucker: A4 oder A3 etc.) sie bezogen ist.

5.5.1.2 ATR-FTIR

= Die ersten IR-Analysen sollten feststellen, ob ein signifikanter Unterschied in den Spektren nach Verarbei-
tung des Ausgangsmaterials PLLA-Granulat zur ersten Verarbeitungsstufe der PLLA-Fasern zu detektieren ist.
Die Spektren scheinen keine signifikanten Unterschiede zwischen Ausgangsmaterial und Fasern zu zeigen, da
sowohl Bandenposition und —Intensitat beider Spektren nahezu identisch sind (Abbildung 5.5.2).
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Abbildung 5.5.2: Vergleich der FTIR-Spektren des PLLA-
Granulats (rot) mit der ersten Verarbeitungsstufe der PLLA-
Fasern (turkis).

= Prominentester Unterschied ist eine Anderung der Bandenform im Bereich um 700 cm™', wobei zu beachten
ist, dass das Peak-Maximum identisch ist und nur die Breite des Signals vom Ausgangsmaterial zu den Fasern
zunimmt. Ebenfalls sind schwache neue Signale im Bereich von 1576 cm™ und 1540 cm™ zu erkennen, sowie
kleinere Abweichungen der Signale zwischen 3000 cm™ und 2800 cm'. Diese geringfligigen Unterschiede
kdnnen jedoch auf Variationen der Materialbeschaffenheit und dem Kontakt der Proben zum Messkristall zu-
rlckzufihren sein und eine umfassendere Datenmenge kann hier fUr statistische Gewissheit sorgen.

=  Mittels IR-Analyse war kein Einfluss der Sterilisation zwischen den untersuchten Proben zu erkennen. Es
konnten zwar teilweise zusatzliche kleine Signale nach Sterilisation detektiert werden, die aber nicht bei allen
sterilisierten Proben auftraten.

* Ebenso ist der Nachweis der Avivage mittels ATR-FTIR nicht méglich, da die gewahlte Methode fir diese Art
der Riickstandsanalytik nicht die entsprechende Empfindlichkeit aufweist und eventuelle zusatzliche Signale
im Hintergrund der PLLA-Molekulschwingungen verschwinden.

*= Ebenso war ein Einfluss des Waschprozesses vor oder nach Vliesherstellung nicht zu detektieren und auch
die weitere Verarbeitung von der Faser zum Vlies sowie die Vliesdichte zeigte keine signifikanten Anderun-
gen in den jeweiligen Spektren.

5.5.1.3 GPC

Mittels GréBenausschlusschromatographie lassen sich Ublicherweise Aussagen Gber die Molekulargewichtsverteilun-
gen der analysierten Proben treffen. Hierflr stehen nach chromatographischer Trennung verschiedene Detektoren zur
Verfligung. Ein Lichtstreudetektor hat den Vorteil, dass er keine vorherige Kalibrierung mit einem Polymerstandard
bendtigt und daher in diesem Projekt als Methode der Wahl verwendet wurde.

*= Es konnte beobachtet werden, dass bereits die Verarbeitung des Granulats zum Garn zu einer geringflgi-
gen Abnahme der Molekulargewichte flhrte.

= Deutlicher noch konnte festgestellt werden, dass die Sterilisation der Vliese ebenfalls zu einer deutlichen
Reduktion der Molekulargewichtsverteilungen des PLLA flhrte, d.h. der Sterilisationseffekt ist mittels GPC
messbar (Abbildung 5.5.3). Interessanterweise spiegelt sich der Einfluss der Sterilisation aber nicht deutlich
sichtbar im Polydispersitatsindex wider. Insgesamt kommt es nach Sterilisation zu ca. einer 30%igen Redukti-
on des Zahlen- und Gewichtsmittels.
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Probe M, [g/mol] M, [g/mol] PDI
V00/00 100 600 73 060 1.38
V02a/00 95780 70910 1.35
V03a/00 96 640 71770 1.35
V04a/00 96 150 66 440 1.45
V06/00 92 640 68 680 1.40
V00/51 62 900 45940 1.37
V02a/s1 60 280 42 700 1.41
V03a/s1 59740 42 540 1.40
V04a/s1 62330 47 750 131
V06/51 56 160 40 060 1.40
V00/UG/S1 61 810 45 800 1.35
V02a/UG/51 59530 40 790 1.46

T T
50 100
time (min)

T
150

Abbildung 5.5.3: Exemplarisches Ergebnis der Probenanalyse mittels GPC. Links) Signal des Lichtstreudetektors aller
Proben im Vergleich; rechts) tabellarische Darstellung der ausgewerteten Peakflachen.

= Ein signifikanter Unterschied zwischen gewaschenen und nicht gewaschenen Proben (Avivage) und auch
des Waschzeitpunktes ist dagegen nicht zu detektieren.
= Wie auch nicht anders zu erwarten, konnte auch kein Unterschied der Vliesdichten mittels GPC beobachtet

werden.

5.5.2 Spritzgegossene und 3D-gedruckte PLLA-Proben vom ICT

Die Spritzgegossenen oder 3D-gedruckten PLLA-Proben des ICTs wurden hinsichtlich der Unterschiede in ihrer Kristal-
linitat (amorph oder teilkristallin), des Flllgrades, der Sterilitat, des Mediumkontaktes und natirlich der Herstellungs-
methode untersucht. Dabei galt es unter anderem topographische Unterschiede festzustellen und ob diese einen

Einfluss auf die Zelladhasion haben.

5.5.2.1 REM Analysen

Abbildung 4: REM Analyse an Spritzguss. Amorph (links) und teilkristallin (rechts)
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In der Morphologie der Oberflache gab es keinen wesentlichen Unterschied zwischen der amorphen und teilkristalli-
nen Probe (siehe Abbildung 5.5.4). Das Material ist allerdings empfindlich im Elektronenstrahl und bei héherer Ver-
gréBerung kam es zur Anderung der Struktur beim Bildeinzug (dunkle Bereiche).

5.5.2.2 Raman und EDX Analysen

EDX (Energy dispersive X-Ray Spectroscopy) ermaglicht im REM die Analyse der Elemente eines Substrats. Bei Polyme-
ren im Wesentlichen Kohlenstoff und Sauerstoff. Mit dieser Methode kénnten z.B. metallische Verunreinigungen oder
Salze auf der Oberflache nachgewiesen werden. In den vorhandenen Proben wurden keine messbaren Verunreini-
gungen gefunden (Abbildung 5.5.5). Weitere Details zur Chemie der Proben kdnnen mit Ramanspektroskopie gemes-
sen werden.

Mit beiden Methoden konnten wir keinen signifikanten Unterschied zwischen verschiedenen PLA Proben feststellen.

e
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~ I 1800 gr/imm
>
g ' !
=
5 10t
£
x
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Raman shift / cm™ Energie in keV

Abbildung 5.5.5: Raman und EDX Analyse von PLA

5.5.2.3 ATR-FTIR

= Die ersten IR-Analysen sollten feststellen, ob ein signifikanter Unterschied in den Spektren nach Prozessieren
des Ausgangsmaterials mittels Spritzguss oder 3D-Druck feststellbar ist. Spektren der amorphen PLLA-Ronden
zeigten unabhangig von der Verarbeitung eine hohe Ubereinstimmung mit dem PLLA-Granulat. Wahrend
die Bandenlage und auch das Peakmuster der teilkristallinen Proben zum groBten Teil kaum signifikante Un-
terschiede zu den amorphen Proben oder auch dem Ausgangsmaterial aufweist, ist als einziges Merkmal eine
gut sichtbare Anderung der Bandenform im Bereich um 700 cm™ zu erkennen. Aufgrund dieses Merkmals
lassen sich daher die teilkristallinen Proben unabhangig vom Herstellungsprozess von den amorphen Proben
unterscheiden (Abbildung 5.5.6).
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Abbildung 5.5.6: Exemplarische Ergebnisse zur ATR-FTIR-Analyse zwischen amorphen und
teilkristallinen 3D-gedruckten PLLA-Ronden. a) Gestapelte Ubersicht der Untersuchten PLLA-
Ronden ; b) Detailansicht des Wellenlangenbereichs von 1425-1200 cm™; ¢) Detailansicht des

Wellenlangenbereichs von 800-600 cm™.

*= Nach Kultivierung bei 37 °C lieBen sich geringfligige Unterschiede in den Bandenintensitdten erkennen. In-
wiefern diese Aussage aber statistisch belastbar ist, misste durch einen groBeren Umfang gemessener Pro-
ben abgesichert werden.

=  Amorph/teilkristallin: Beim Vergleich der IR-Spektren von 3D-gedruckten oder spritzgegossenen PLLA-
Ronden lieB sich bei den amorphen Proben kein Unterschied feststellen. Im Falle der teilkristallinen Proben ist
eine leichte Verschiebung der Peakmaxima und Intensitatsverhaltnisse zu beobachten, deren statistische Sig-
nifikanz aber ebenfalls durch eine gréBere Probenanzahl abgesichert werden muss.

» Ahnlich zu den PLLA-Vliesen und —Fasern war auch bei den 3D-gedruckten oder spritzgegossenen PLLA-
Ronden kein Unterschied zwischen sterilen und nicht sterilen Proben mittels IR-Analyse belegbar.

= Auch der Fiillgrad hatte keinen signifikanten Einfluss auf die IR-Spektren der PLLA-Proben.

5.5.2.4 GPC

Vergleichbar zu den Ergebnissen der Fasern und Vliese ist auch hier ein deutlicher Unterschied in den Molekularge-
wichtsverteilungen vor und nach Sterilisation zu beobachten, wahrend der PDI jedoch davon unverandert bleibt. Vor
Sterilisation sind auch Unterschiede zwischen amorphen und teilkristallinen Proben zu erkennen sowie Unterschiede
im Fallgrad. Nach Sterilisation ist jedoch kein Unterschied mehr zwischen diesen Probenparametern zu detektieren,
so dass hier vermutlich auch eine groBere Anzahl gemessener Proben die Klarheit dieser Aussagen bestatigen konn-

te.
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5.6 Digitale Reprasentation | (DITF, AP4.3)

5.6.1 Prozessmodellierung

Die detaillierten Prozessmodelle aller Herstellungs- und Prifprozesse bildeten die Grundlage fir verschiedene Aktivita-
ten innerhalb des Projektes:

e Aufbau des Materialdatenraums: Fir den Aufbau des Materialdatenraums werden detaillierte Kenntnisse
sowohl jedes einzelnen Prozesses (Inputs, Outputs inklusive ihrer Charakterisierung sowie beteiligte Anlagen
und Personen) als auch der Verknlpfung der Prozesse innerhalb der zumeist langen Gesamtprozesskette (z.B.
vom Polymer Uber mehrere Herstellungsprozesse bis zur physikochemischen und biologischen Bewertung
mittels geeigneter Priifprozesse) benotigt. Die Verwendung der Prozessmodelle zum Aufbau des Materialda-
tenraums wird ausfihrlich im Abschnitt 3.1 beschrieben.

e Ontologieerstellung: Samtliche in den Prozessmodellen verwendeten Begriffe (z.B. Materialien, Prozesse,
Anlagenarten, Maschineneinstellungen, Eigenschaften zur Beschreibung von materiellen und immateriellen
Objekten) sind Elemente der Ontologie. Eine ausflhrliche Beschreibung findet sich im Abschnitt 3.2.2.

e Bestimmung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades: Die Verwendung der Prozessmodelle
zur Bestimmung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades ist in Abschnitt 3.3 beschrieben.

Die Erarbeitung der Prozessmodelle erfolgt im Wesentlichen in drei Schritten:

1. Interviews zwischen den Modellierungs- bzw. IT-Experten und den Fachleuten der jeweiligen Domane. Be-
sichtigungen der Produktionsorte bzw. der Prifarbeitspldatze mit den verwendeten Maschinen, Anlagen und
Hilfsmitteln/Geraten sind flr ein besseres Verstandnis zwischen den Beteiligten hilfreich und empfehlenswert.

2. Grafische Modellierung der Prozessmodelle im Uberblick (Prozesskette mit Materialien und Prozessen) und
in Details (einzelner Prozesse mit samtlichen relevanten Prozess- und Materialparametern).

3. Priifung der erarbeiteten Prozessmodelle bei einer Prasentation vor den Domanen-Fachleuten.

Die Prozessmodelle des Use Cases Polymere wurden samtlich nach dem zuvor vorgestellten Vorgehen erarbeitet.
DITF-MR erarbeitete samtliche Prozessmodelle des Use Cases Polymere in Zusammenarbeiten mit DITF-ITV (Vliesstoff-
Herstellung), mit dem Fraunhofer ICT (3D-Drucken und SpritzgieBen) sowie mit dem NMI (Prifprozesse zur physiko-
chemischen und biologischen Bewertung).

In den folgenden Abschnitten werden die erarbeiteten Prozessmodelle der 3 betrachteten Herstellungsprozesse sowie
der 4 Prifprozesse vorgestellt. Dabei wird jedoch nur beim Herstellungsprozess des Vliesstoffes in Details bzw. in die
Tiefe gegangen.

Hinweis bzgl. der Darstellung der Prozessmodelle: Die Modelle sind haufig sehr umfangreich, d.h. sie enthalten
eine groBBe Zahl an Knoten und Kanten. AuBBerdem sind die resultierenden Abbildungen oft entweder sehr hoch oder
sehr breit. In solchen Fallen werden die Modelle zum einen als Ganzes (schlecht bis nicht lesbar) und in mehreren
Teilen (vergroBert und lesbar) dargestellt, siche beispielsweise die ersten beiden Abbildungen im Abschnitt
56.1.1.1.1.

5.6.1.1 Herstellungsprozesse
Die im Rahmen des Projektes betrachteten und modellierten Herstellungsprozesse sind:
e Vliesstoffherstellung
3D-Druck
e  Spritzguss
In allen drei Herstellungsprozessen kam als Ausgangsmaterial PLLA zum Einsatz. Von den hergestellten Produkten

wurden in alle Féllen Proben in Form von Ronden entnommen und in nachgelagerten Prifprozessen einer physiko-
chemischen und biologischen Bewertung unterzogen.
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5.6.1.1.1.1 Der Vliesstoffherstellungs-Prozess

Der Prozess der Vliesstoffherstellung umfasst samtliche Be- und Verarbeitungsprozesse vom Polymer (PLLA) bis zum
sterilen Vliesstoff. Das Sterilisieren des Vliesstoffes wurde bei einer externen Firma und nicht am DITV-ITV durchge-
flhrt. Konkrete Prozessdaten liegen zum Sterilisationsprozess deshalb nicht vor.

N A ]
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Abbildung 5.6.1: Der Vliesstoffherstellungs-Prozess im Uberblick

Abbildung 5.6.1 zeigt den Vliesstoffherstellungs-Prozess im Uberblick. Dabei sind die Materialien als blaue und die

Prozesse als griine abgerundete Rechtecke dargestellt. Die verschiedenen Prozess- und Materialbezeichnungen sind
nicht lesbar. Die Abbildung gibt jedoch einen guten Eindruck von der Lange der Prozesskette (Anzahl Prozesse und
Materialien).

Die komplette Prozesskette ist in Abbildung 5.6.2 nochmals vergréBert dargestellt.
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Abbildung 5.6.2: Der Vliesstoffherstellungs-Prozess im Uberblick

In der folgenden Ausstellung sind die zentralen Prozesse (bzw. Prozessketten-Abschnitte) aufgelistet und die wichtigs-
ten Materialien bzw. (Zwischen-)Produkte fett hervorgehoben:

e Extrudieren: Aus dem zuvor getrockneten und dann mit Avivage benetzten Polymer-Granulat wird POY-
Garn hergestellt.

e Verstrecken: POY-Garn wird zu FDY-Garn verarbeitet.

e Scheiden: Erzeugung der Stapelfasern aus dem FDY-Garn.

e Waschen: Zum Entfernen der Avivage werden mehrere Waschprozesse durchgefihrt.

e Krempeln und Vernadeln: Stapelfasern werden zu Vliesstoff verarbeitet.

FUr fast jeden der zur Herstellung von Vliesstoffen notwendigen Prozessschritte kdnnen eine groBe Zahl Einstellungen
vorgenommen und Prozessparameter erfasst werden. Um die Modelle jeweils nicht zu Uberfrachten wurden bei der
Detaillierung und Erganzung der Prozessschritte um Einstellmdglichkeiten bzw. Prozessparameter deshalb nur diejeni-
gen berlcksichtigt, die auf die Qualitat des jeweiligen Produktes (Prozessoutput) einen Einfluss haben. Auf alle Pro-
zessparameter, die den Prozess lediglich ermoglichen, wurde verzichtet.

In Folgenden wird anhand eines einzelnen Prozesses aus der Vliesstoffherstellung der typische Aufbau eines detaillier-
ten Prozessmodells dargestellt. Es handelt sich hierbei um das Extrudieren von Polymer-Granulat zu POY-Garn.
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Abbildung 5.6.3 zeigt den zentralen Knoten , Extrudieren (Granulat — POY)" sowie alle direkt damit verbundenen
Knoten.

hasOperatar

isInputFor

hasQutput

Prozessparameter-Set
* __default__=https://www.ditf.de/ontologies/bwmd-
" polymerontology#
isInputFor
v namespacs ).
hasParticipant }
Prozessaufbau
Prozessbeschreibung

Abbildung 5.6.3: Prozessmodell des Extrudierens - Uberblick

Wie bereits in Abbildung 5.6.2 zu sehen, gehen das (Polymer-)Granulat sowie die Avivage als Inputmaterialien in den
Prozess. Das Outputmaterial des Prozesses ist das POY-Garn. Die weiteren blauen Knoten sind die im generischen
Prozessmodell (siehe Abschnitt 3.1.3) vorgesehenen Knoten zu beispielsweise Prozessparametern, Prozessaufbau,

Zeitstempel usw. Auf diese wird im Folgenden eingegangen.

Das Inputmaterial
Eines der beiden Inputmaterialien des Extrudierens ist das Polymer-Granulat. Abbildung 5.6.4 zeigt wie die verschie-

denen Materialeigenschaften (griin) und deren konkrete Werte bzw. physikalischen Einheiten (beides orange) Uber

den Knoten , PropertySet (Granulat)” mit dem Granulat verbunden sind.
Die Modellierung des zweiten Inputmaterials Avivage kann nach demselben Schema erfolgen.
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Granulat -= POY
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Abbildung 5.6.4: Granulat mit Materialeigenschaften (Ausschnitts des Prozessmodells ,,Extrudieren®)

Die Standardeinheit bzw. die typische Einheit ist bereits in der Knotenbeschreibung enthalten, was die Prifung der
Prozessmodelle durch die Domanenexperten vereinfacht.

In allen Prozessmodellen sind Chargennummern fir die enthaltenen Materialien enthalten. Im Prozessmodell des
Extrudierens sind dies die Granulat-Chargen-Nr. (siehe Abbildung 5.6.4) und die POY-Garn-Chargen-Nr. (siehe Abbil-
dung 5.6.5).

Das Outputmaterial

Das Outputmaterial POY-Garn wird auf dieselbe Weise beschrieben wie das Granulat (bzw. alle anderen Materialien).
Die Beschreibung umfasst die Chargen-Nr., die Bezeichnung und alle relevanten Materialeigenschaften sowie deren
konkreten Wert und physikalischen Einheiten.
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Abbildung 5.6.5: POY-Garn mit Materialeigenschaften (Ausschnitt des Prozessmodells ,Extrudieren”)

Die Prozessparameter
Ein weiterer Input des Prozesses sind die Prozessparameter. Aufgrund der groBen Anzahl an Prozessparametern (ins-

gesamt 43 flr den Prozess relevante Parameter) sind diese in Gruppen zusammengefasst. Abbildung 5.6.6 zeigt diese
Gruppen. Dabei wird deutlich, dass zu den Prozessparametern Maschineneinstellungen (Filter, Schnecke, Wickler, ...)
ebenso gehdren wie Einstellungen bzw. nicht beeinflussbare, aber ermittelte Werte wie beispielsweise das Klima ge-

horen.

Granulat -= POY

Spinnpraparation Spinnpumpe

Abbildung 5.6.6: Prozessparameter-Gruppen (Ausschnitt des Prozessmodells ,,Extrudieren”)

Jede dieser Prozessparameter-Gruppen enthalt eine oder mehrere konkrete Prozessparameter. Abbildung 5.6.7 zeigt
dies am Beispiel der Maschineneinstellungen der Schnecke. Hier sind zwei Einstellungen fir den Prozess von Bedeu-
tung. Analog zu den Materialeigenschaften (sieche oben) werden diese als Einstellung (griin) sowie Wert und physika-

lische Einheit (orange) modelliert.
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Abbildung 5.6.7: Prozessparameter (Ausschnitt des Prozessmodells ,,Extrudieren”)

Die Teilprozesse/Aktivitiaten

Jeder der Prozesse in der Prozesskette kann in weitere Teilprozesse bzw. Aktivitaten heruntergebrochen werden. Im
Prozessmodell werden diese Teilprozesse bzw. Aktivitaiten dem Knoten ,Subprozesse” zugeordnet und durch die
Relation ,, precedes” in eine Bearbeitungsreihenfolge gebracht.

Abbildung 5.6.8 zeigt die Aktivitaten des Extrudierens. Die Modellierung der Teilprozesse/Aktivitaten ist insbesondere
notwendig fir die Vorarbeiten zur Bestimmung des Digitalisierungs- und Automatisierungsgrades (siehe Abschnitt
3.3.1). Mehrfache Wiederholung oder Kreislaufe innerhalb der Folge der Aktivitaten sind im Prozessmodell nicht ent-
halten und missen gegebenenfalls als textuelle Anmerkungen erganzt werden.
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Abbildung 5.6.8: Subprozesse (Ausschnitt des Prozessmodells ,,Extrudieren”)

Zeitstempel und Operator

Neben den Prozessparametern sowie den Input- und Outputmaterialdaten sind noch eine Reihe weiterer Kenndaten
im Prozessmodell vorzusehen. Dazu gehort der Zeitstempel, bestehend aus Prozessbeginn und Prozessende (siehe
Abbildung 5.6.9). Diese Daten sind (neben den Chargen-Nr.) notwendig um die verschiedenen Einzelprozessdurch-
fuhrungen zu einem kompletten Prozesskettendurchlauf zusammenzufiigen. Aus den Zeitstempeln der Prozessdurch-
fUhrung ist die zeitliche Abfolge der einzelnen Prozesse automatisiert ermittelbar.
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Abbildung 5.6.9: Zeitstempel und Operator (Ausschnitt des Prozessmodells ,,Extrudieren”)

Der Prozessaufbau

Im Prozessaufbau wird beschrieben, welche Maschinen und Anlagen zur Durchflihrung des Prozesses verwendet
werden. Die konkreten Einstellungen der Maschinen und Anlagen werden jedoch nicht in diesem Teil des Prozessmo-
dells modelliert, sondern bei den Prozesseinstellungen (siehe Abschnitt oben).

Abbildung 5.6.10 zeigt die 3 wesentlichen im Prozess verwendeten Maschinen. Spezielle Maschinenteile, wie hier das
Disenpaket mit seinen 3 GroBen-Werten, werden ebenfalls im Modell aufgefihrt.
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Abbildung 5.6.10: Prozessaufbau (Ausschnitt des Prozessmodells ,Extrudieren”)

112



Technischer Bericht zum Use-Case
Polymere

Die Infrastruktur
Die zur Durchflihrung des Prozesses notwendige Infrastruktur ist in einem eigenen Prozessmodellteil untergebracht,

wie in Abbildung 5.6.11 zu sehen ist. Dazu gehdren neben diversen technischen Anschlissen bzw. Versorgungsan-
schllissen auch Maschinen und Anlagen, die nicht direkt als Produktionsanlagen einzustufen sind, wie IT-Hardware

zur Datenerfassung.

Einheit von Stromstarke

Standard: [A]

Elektrischer Anschluss

Trockner

J hasProperty

Kihlwassereitung

Einheit von Stromstirke

PC zur Datenerfassung char Are
- Elektris T schiuss

Wickler

Standard: [A]

Elektrischer Anschluss -
Wicklar

Elektrischer Anschluss -
hasProperty . Wickh

Einheit von Stromstirke
= Elektrischer Anschluss

Standard: [A]

Elektrischer Anschluss -

Extruder

J hasProperty

Stickstoffleitung

Abbildung 5.6.11: Infrastruktur (Ausschnitt des Prozessmodells ,,Extrudieren”)

Die Prozessbeschreibung
Erganzt und abgeschlossen wird das Prozessmodell durch den Knoten , Prozessbeschreibung”, an welchem alle rele-

vanten Dokumentationen zum Prozess selbst bzw. zu den eingesetzten Maschinen und Anlagen aufgenommen sind.
Dazu gehoren beispielsweise Verfahrensbeschreibungen, Normen, Sicherheitsanweisungen, Bedienungsanleitungen

(siehe z.B. Abbildung 5.6.12).
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Abbildung 5.6.12: Prozessbeschreibung (Ausschnitt des Prozessmodells ,,Extrudieren®)

5.6.1.1.1.2 Der 3D-Druck-Prozess

Das Prozessmodell des 3D-Druck-Prozesses, der am Fraunhofer ICT durchgefihrt wurde, ist im Uberblick in Abbildung
5.6.13 zu sehen. Mithilfe des 3D-Drucks lassen sich individuelle, auf den Kunden angepasste Einzelstlicke herstellen.
Allerdings ist die Dauer der Herstellung eines 3D-Druck-Bauteils entsprechend groB, ganz im Gegensatz zum Spritz-
guss-Prozess, der im nachsten Abschnitt beschrieben ist.

Die Prozesskette 3D-Druck umfasst samtliche Be- und Verarbeitungsschritte vom Granulat (bzw. Gas als mdgliches
weiteres Rohmaterial) bis hin zum fertigen, gegebenenfalls nachbearbeiteten 3D-Druck-Bautteil.
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Abbildung 5.6.13: Der 3D-Druck-Prozess im Uberblick

Die Prozesskette kann in vier Teile unterteilt werden:

e Im Kern besteht der 3D-Druckprozess aus den beiden Prozessen Schmelzen und 3D-Drucken.

e Vorgelagert sind die optionalen Prozesse des Extrudierens (Filamentherstellung aus Granulat) sowie das Bela-
den des Filaments oder des Granulats mit einem Gas (siehe Abbildung 5.6.14).

e Nachgelagert kann ein Prozess durchgeflhrt werden, bei dem das erstellte 3D-Druck-Bauteil nachbearbeitet
wird.

e Weitere Prozesse des 3D-Druckens ist die Entwicklung des 3D-Modells und die Berechnung der Druckeran-
steuerung (Navigation der Druckduse).

_. _"_'I_:" asPart
Y/ Ellad'n (Filament)
hasO utpu

hasOutput

&

{
g B
& x Y
e W /
2,

Abbildung 5.6.14: Die Prozesse Filamentherstellung und Beladen vor dem 3D-Druck-Prozess

hasOutput

isInputFor

Wie oben geschildert besteht der 3D-Druckprozess im Kern aus den beiden Prozessen Schmelzen und 3D-Drucken. Im
Projekt wurde der Fokus auch nur auf diese beiden Prozesse gelegt.

Abbildung 5.6.15 zeigt das Prozessmodell. Deutlich wird hierbei, dass das Material ,Schmelze”, welches noch im
obigen Uberblick-Modell enthalten ist, hier entfallen ist. Die beiden Prozesse Schmelzen und 3D-Drucken folgen di-
rekt aufeinander und sind Uber die Kante (Relation) ,precedes” miteinander verbunden. Die Materialeigenschaften
der Schmelze wurden nicht ermittelt. Das Modellieren ist somit im Hinblick auf die Verwendung des Prozessmodells
zum Aufbau des Materialdatenraums nicht von Bedeutung.

Alternativ hatten die beiden Prozesse auch als Subprozesse des 3D-Drucks dargestellt werden kdénnen wie die in Ab-
bildung 5.6.8 im Falle des Extrudierens bei der Vliesstoffherstellung erfolgt ist.
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Abbildung 5.6.15: Die Prozesse Schmelzen und 3D-Drucken (Ausschnitt des Prozessmodells ,,3D-Druck”)

5.6.1.1.1.3 Der Spritzguss-Prozess

Ebenso wie der 3D-Druck wurde der Spritzguss-Prozess am Fraunhofer ICT durchgefihrt. Im Spritzguss-Prozess wer-
den aus Granulat ein bzw. viele Spritzguss-Bauteile hergestellt. Der Prozess ist auf Massenproduktion ausgelegt. Die
Prozesszeit ist entsprechend kurz.

Abbildung 5.6.16 zeigt den Gesamtprozess im Uberblick. Bereits hier wird deutlich, dass die Einzelprozesse

e Aufdosieren,

e Einspritzen,

e Nachdricken und
e Kuhlen
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in einer zusammenhangenden Folge durchgeflihrten werden, ohne dass Kenndaten des Materials zwischen den Pro-
zessen erfasst werden konnen.

Vorgetrocknetes

\slnputgr hasOulput;

Y
sssss k Y. e
T
precede Anguss abbrechen
hasPart
hasOutpu isInputFor '* Spritzguss-Bauteil
hasPart + / it precedes
- —
=

hasQutput

Abbildung 5.6.16: Der Spritzguss-Prozess im Uberblick

Die vor- bzw. nachgelagerten Prozesse Vortrocknen, Anguss abbrechen und Anguss schleifen sind im Modell der
Vollstandigkeit halber aufgefihrt. Uber sie wurden jedoch keine Daten gesammelt.

In den folgenden beiden Abbildungen werden zwei Details aus dem Prozessmodell herausgegriffen und dargestellt.
Zum einen handelt es sich dabei um den im Prozess entstehenden Spritzling und seine Materialdaten und zum ande-
ren um die modellierten Prozessdaten. Zu beiden Datengruppen ist auch eine Tabelle mit den jeweils erfassten Daten
(Prozessparameter bzw. Materialeigenschaften) vorhanden.

e Die Materialeigenschaften des Spritzlings sind in Abbildung 5.6.17 und in Tabelle 5.6.1 gezeigt.
e Die Prozessparameter des SpritzgieBens werden in Abbildung 5.6.18 und Tabelle 5.6.2 gezeigt.
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Abbildung 5.6.17: Spritzling — Materialeigenschaften (Ausschnitt des Prozessmodells ,SpritzgieBen")

Die konkreten Literale der Materialeigenschaften (Werte und physikalischen Einheiten, orangene Knoten) wurden
ausgeblendet, um die Lesbarkeit zu erleichtern. Die Aufstellung der erfassten Materialeigenschaften bzw. -kenndaten
des Spritzlings ist in folgender Tabelle enthalten.

Tabelle 5.6.1: Materialeigenschaften bzw. —-kenndaten des Spritzlings

Rubrik Materialeigenschaften/-kenndatum Wert Physikalische Einheit
Allgemein Charge-Nr. M M
Bezeichnung M M
Mechanische Kennwerte  Reidehnung M M %
Dehnung bei Hochstkraft M M %
Reifspannung ™ M N/mm?
Zugfestigkeit | M N/mm?
Steifigkeit E-Modul ™ M N/mm?
Kristallinitat Kristallisationsenergie | M J/g
Kristallisationspeak M M °C
Nachkristallisationsenergie M M J/g
Nachkristallisationspeak M M °C
Molmassenverteilung Mittelwert der molaren Masse M M kg/Mol
Elektrisches Potenzial Zeta-Potenzial M M mV
In-Virto-Degration Gewichtsverlust M Mg
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Die physiochemischen sowie die biologischen Eigenschaften sind in der Tabelle nicht aufgefihrt, da sie erst am NMI
Reutlingen ermittelt wurden.

Abbildung 5.6.18 zeigt den Ausschnitt aus dem Prozessmodell des SpritzgieBens, aus dem hervorgeht, zu welchen

Rubriken die Prozessparameter zusammengefasst wurden. Die Rubriken entsprechen zumeist den Teilprozessen wie
sie in Abbildung 5.6.16 zu sehen sind.

raemeter

Prozesspa
Teilprozess Kihlen

Abbildung 5.6.18: Prozessparameter-Rubriken (Ausschnitt des Prozessmodells ,,SpritzgieBen”)

Die erfassten Prozessparameter des Prozesses SpritzgieBen sind in nachfolgender Tabelle 5.6.2 gruppiert nach Teilpro-
zesses bzw. Rubriken aufgelistet.

Tabelle 5.6.2: Prozessparameter des Prozesses SpritzgieBen

Teilprozess/Rubrik Prozessparameter Wert Physikalische Einheit
Vortocknen Trocknungstemperatur M M °C
Trocknungsdauer M M h
Plastifizieren Einzug ™ M °C
Zone 1 M M °C
Zone 2 ™ M °C
Zone 3 M M °C
Duse ™ M °C
Aufdosieren Dosiervolumen M M
Schneckenrtickzug M M
Dosierweg M M mm
Dosierverzogerung ™ Ms
Staudruck M M Pa
Drehzahl ™ M 1/s
Umfangsgeschwindigkeit M M
Einspritzen Einspritzdruck M M Pa
Einspritzgeschwindigkeit L M M
Einspritzgeschwindigkeit V M M
Einspritzzeit M Ms
Einspritzdruck am UP hydr. M M
Einspritzdruck spez. M M
Maximaler Einspritzdruck hydr. M M
Einspritzdruck (eingest.) hydr. ] v
Nachdriicken Nachdruck hydr. M M
Nachdriickzeit M Ms
Nachdruck spez. M M
Polster V | M
Polster L M M
Umschaltpunkt V M ™
Umschaltpunkt L M M
Kiihlen Kihlzeit | Ms
Werkzeug Dusenseite M M
Auswerferseite | M
Variotherm DS ™ ™
Variotherm AWS | |
Werkzeug g. SS M M
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Teilprozess/Rubrik Prozessparameter Wert Physikalische Einheit
Werkzeug g. AWS M M

5.6.1.2 Prifprozesse

Die am NMI Reutlingen durchgefihrten Prifprozesse haben allesamt zerstérenden Charakter, d.h. die Prifprobe (Im-
plantate bzw. Ronden aus Implantatmaterial) sind nach der Prifung nicht mehr weiterverwendbar. Aus diesem Grun-
de kénnen auch nicht die konkreten Produkte (bzw. Fertigmaterialien) getestet werden, sondern Reprasentanten. Die
ermittelten Werte (Beurteilungen) mussen dann auf die verbliebenen Materialien (Individuen) der jeweiligen Charge
Ubertragen werden.

Folgende vier Prifprozesse des NMI Reutlingen wurden in unterschiedlichen Detaillierungsgraden modelliert:

e Der Zytotox-Prozess erlaubt die Beurteilung der Probe hinsichtlich ihrer Toxizitat.

e Die Rasterelektronen-Mikroskopie (REM) dient einerseits der Bestimmung der Anzahl der Defekte in der
Faser und des Faserdurchmessers und andererseits der Ermittlung der chemischen Zusammensetzung.

e Mithilfe der Fourier-Transformations-Infrarot-Spektroskopie (FTIR) lassen sich die chemischen Gruppen
der Probe ermitteln.

¢ Gel-Permeations-Chromatographie (GPC)

Der Zytotox-Prozess

Wie Abbildung 5.6.19 zeigt, ist der Zytotox-Prifprozess gekennzeichnet durch vier gleichartige durchgefihrte Teil-
prozesse (die vier griinen Knoten links im Modell). Bei diesen unterscheidet sich lediglich das Inputmaterial. Bei allen
vier Teilprozessen ist eines der Inputmaterialien das identische Extraktionsmedium. Das jeweils andere Inputmaterial
ist:

e, Prifprozess”: die Probe selbst

e Parallelprozess Blindprobe”: keine Probe

e Parallelprozess Negativkontrolle”: eine Probe, die sicher nicht toxisch ist
e Parallelprozess Positivkontrolle”: eine Probe, die sicher toxisch ist.
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i . hasOutput ] isInputForﬂ ) 6

hasOutput
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Abbildung 5.6.19: Vereinfachte Darstellung des Zytotox-Prozesses

Die konkreten Teilschritte der vier Teilprozesse sind in allen Fallen identisch und in Abbildung 5.6.20 dargestellt.
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Abbildung 5.6.20: ,Innerer Teil” des Priifprozesses Zytotox (Ausschnitt des Prozessmodells ,,Zytotox")

Die Prozesse des ,inneren Teils” sind:

die Probe mit Extraktionsmedium mischen
den Extrakt aus der Mischung extrahieren
den Extrakt gegebenenfalls steril filtern
den Extrakt mit Zellen inkubieren

den Extrakt gegen Substrat austauschen
inkubieren

lysieren

den Absorptionswert messen.

Die in den Teilprozessen ermittelten Absorptionswerte von Probe, Negativkontrolle und Positivkontrolle werden da-
raufhin mithilfe des Absorptionswerts der Blindprobe normiert. Die normierten Werte gehen als Inputs in den Frei-
gabeprozess ein. Die Absorptionswerte der Negativ- und der Positivkontrolle dienen hierbei der Validierung des Pro-
zesses und damit zur Freigabe der ermittelten Toxizitats-Werte.

Der Rasterelektronen-Mikroskopie-Prozess

Mithilfe des Prifprozesses Rasterelektronen-Mikroskopie, der in Abbildung 5.6.21 im Uberblick gezeigt ist, werden
zum einen durch eine Bildanalyse der Faserdurchmesser und die Zahl der Faserdefekte bestimmt werden. Zum ande-
ren wird mithilfe der Analyse verschiedener Spektrenarten die chemische Zusammensetzung der Probe ermittelt.
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Abbildung 5.6.21: Der Rasterelektronen-Mikroskopie-Prozess im Uberblick

Der Fourier-Transformations-Infrarot-Spektroskopie-Prozess

Einen Uberblick Gber den Prifprozess der Fourier-Transformations-Infrarot-Spektroskopie gibt Abbildung 5.6.22. Ziel
der Prifung ist die Ermittlung der chemischen Gruppen der analysierten Probe.

Im Prozess wird an verschiedenen Stellen mit einer Liste von Messwerten gearbeitet. Dies sind zum einen die Mess-
werte, die bei der Messung der Spektren der Probe ermittelt werden. Zum anderen werden auf dieselbe Art auch die
Messwerte des Hintergrundspektrums dargestellt. Und schlieBlich hat auch die Liste der bereinigten Messwerte die-
selbe Struktur. Aus Grinden der Ubersichtlichkeit wurde im Prozessmodell an allen drei genannten Stellen lediglich
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der Knoten , Liste von Messwertpaaren” eingefligt und das Teilmodell hierzu in Abbildung 5.6.23 dargestellt. In die-
sem ist die Struktur dieser Liste leicht zu erkennen.
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Abbildung 5.6.22: Der Fourier-Transformations-Infrarot-Spektroskopie-Prozess im Uberblick
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Abbildung 5.6.23: Detailmodell zur Struktur der Liste von Messwerten

Der Gel-Permeations-Chromatographie-Prozess
Der Prifprozess, der mittels Gel-Permeations-Chromatographie ermittelten Werte (Mw, Mn und PDI), weist die Be-

sonderheit auf, dass fast der komplette Priifprozess zuerst an einer Referenzprobe durchgefihrt wird, um auf diesem
Wege die korrekten Prozesseinstellungen fir den eigentlichen Analyse-Teilprozess zu bestimmen (siehe Abbildung
Blindprobe Werte der Blindprobe

5.6.24).
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Abbildung 5.6.24: Der Gel-Permeations-Chromatographie-Prozess im Uberblick
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5.6.2 Datenerfassung im Prozess der Vliesstoffherstellung
Zur Speicherung der Daten im Prozess der Vliesstoffherstellung wurde eine Datenbank erstellt. Grundlage hierfir
waren die in den Prozessmodellen (siehe Abschnitt 5.6.1.1.1.1) enthaltenen

e  Prozesse mit ihren Prozessparametern und
Materialien mit ihren Materialkenndaten.

Die Erfassung der Daten erfolgte zuvor in prozess-individuellen Excel-Dateien. Eine solche Rohdaten-Datei ist beispiel-
haft in Abbildung 5.6.25 zu sehen.
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Abbildung 5.6.25: Excel-Datei mit Rohdaten des Prozesses Extrudieren

Die Daten wurden dann in die Datenbank Ubertagen. Abbildung 5.6.26 zeigt die NavigationsUbersicht der Datenbank
mit der Aufstellung aller Materialien und Prozesse.
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» | ] Hauptiibersicht x
Materialien Prozesse

Navigationsbereich

Extrudieren

POY-Spule

Verstrecken
FDY-Spule
Schneiden
Stapelfaser .
Whirlpoolen

(W-)Stapelfaser
Ultraschallbaden

(U-)Stapelfaser

Tempern
(T-)Stapelfaser
Krempeln
Viies
Vernadeln
Vorvliesstoff
Doublieren

Vliesstoff

Abbildung 5.6.26: Navigationsansicht der Datenbank der Vliesstoffherstellung
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Uber die Navigationsschaltflachen konnen die jeweiligen Prozessdurchflihrungen mit ihren Prozessdaten (siehe Abbil-
dung 5.6.27) bzw. die Materialien mit ihren Materialeigenschaften (siehe Abbildung 5.6.28) abgerufen werden.

2] Hauptubersicht | 5] Verstrecken | 5] Doublieren | =5 Hauptube
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3
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sfv 0262-018 /9000/00 v 1
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et [[suchen tensatz 4« Tvon6 b b » Suchen |4

Abbildung 5.6.27: Prozesse (links: Verstrecken, rechts Doublieren) mit Prozessparametern in der Datenbank

Die Input- und Outputmaterialien jedes Prozesses kdnnen direkt Uber die entsprechenden Schaltflachen (Links, siehe
Abbildung 5.6.27) aufgerufen werden. Analog kénnen die Prozesse, fir die das jeweilige Material Input- bzw. Out-
putmaterial ist, ebenso Uber entsprechende Schaltflachen (Links, siehe Abbildung 5.6.28) aufgerufen werden. Auf
diese Weise lasst sich die komplette Prozesskette leicht Schritt flr Schritt verfolgen. Die Rlckverfolgbarkeit ist dabei
ebenso einfach maoglich.

Hauptubersicht | =] POYSpule x

] POY-Spule

I
F0420-00)
« POY

F0420 001-002

160,3

«f0vons0 > mo» & Ungefitert_| Suchen 4 3

Abbildung 5.6.28: Material (POY-Spule) mit Materialkenndaten in der Datenbank

Die Daten kénnen ausgehend von dieser Datenbank leicht in die Excel-Dateien, die aus den Prozessmodellen generiert
werden, Uberfuhrt werden. Das Vorgehen, welches im Projekt vom Fraunhofer IWM zum Aufbau des Materialdaten-
raums entwickelt wurde, wird damit unterstltzt und die entwickelten Werkzeuge (z.B. Konvertierung von Excel-Datei
zu RDF-Format) kdnnen genutzt werden.

Voraussetzung fir die Verknlpfung der Daten Uber mehrere Prozessschritte hinweg ist, dass sich die logische und
zeitliche Abfolge der durchgefiihrten Prozessschritte aus den vorhanden Daten wieder herstellten lasst.

Die Verknlpfung zweier aufeinanderfolgender Prozesse kann Uber die Chargennummern der Input- und Outputmate-
rialien erfolgen. Die Chargennummern aller Materialien in der Prozesskette wurden erfasst. Die folgenden Abbildun-
gen zeigen die Chargennummer aller Materialien der kompletten Prozesskette (Abbildung 5.6.29, nicht lesbar) und
am Beispiel des Prozesses Schneiden (siehe Abbildung 5.6.30).

p———— | =] p—

=
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==
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Abbildung 5.6.29: Uberblick iiber die Verkniipfungen von Input- und Outputmaterialien aller Prozesse
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FDY-Spule

hasOutput isInputFor hasQutput AsInputFor

Abbildung 5.6.30: Verkniipfung von Input- und Outputmaterial im Prozess Schneiden

Die Abbildung zeigt links die Chargennummern samtlicher FDY-Spulen (linkes blaues Rechteck), die im Rahmen des
Projektes hergestellt wurden. Auf der rechten Seite (rechtes blaues Rechteck) sind die Chargennummern aller Stapel-
faser-Chargen aufgelistet. Im Prozess selbst (grines Rechteck) ist dargestellt, welche FDY-Spulen in welche Stapelfa-
ser-Chargen eingeflossen sind.

Diese Aufstellung lasst sich nach links (in der Prozesskette rlickwarts) und nach rechts (in der Prozesskette weiter vor-
schreitend) erweitern. So gehen die FDY-Spulen aus dem Prozess Verstrecken hervor und die Stapelfasern gehen in
den ersten Waschprozess ein.

5.7 Digitale Reprasentation Il (DITF/ICT, AP4.3)

Ablage aufbereiteter Daten aus der DSC-Messung

Die in Abschnitt 5.1 beschriebenen Messkurven aus der DSC sind als Excel-Daten abgelegt (siehe Tabellen 5.7.1 bis
5.7.3) wobei Material, Parameter, Priflauf Glasibergangstemperatur, Nachkristallisation, Umwandlungskristallisation
und Schmelzpunkt gelistet sind.

Tabelle 5.7.1: Vergleich der DSC-Ergebnisse an PLLA-Granulat und PLLA-Filament bei unterschiedlicher

Heizrate
Material Prozess |Morphologie| Parameter Probe Temperatur- | Glastbergang | Nachkristall. | Nachkristall. Umkrist. Umkrist. T_Schmelz T_Schmelz
gang Tg o' a' a'->a o' -->a Tm Tm
T_Peak spez.Integral T_Peak spez.Integral T_Peak spez.Integral
[*q [ec] /e [*cl /g [q /e
L-PLA Granulat eher  |vr=10K/min 1 1Aufheiz - - - - - 168,6 -44,4
Revode 191 teilkristallin Abkuhl 64 99,7 17,7 - - - -
2.Aufheiz 61,9 1019 10,4 160,2 4,95 176,1 -45,4
2 1.Aufheiz - - - - - 179,8 -39,2
Abkiihl 56,8 99,8 16,5 . - . .
2.Aufheiz 61,1 10,7 9,44 159,8 4,5 175,7 -40,6
L-PLA Filament eher vy =10K/min 1 1.Aufheiz - 103,2 33,2 161,9 3,37 179,6 -41,3
Revode 191 amorph Abkihl 57,1 97 6,5 - - - -
2.Aufheiz 61,5 107,3 25,4 160,4 3,32 176,4 -43,1
2 1.Aufheiz - 104,9 34,3 162,4 2,79 180 -40,6
Abkiihl 56,5 97,6 592 - - - -
2.Aufheiz 61,1 107,2 26 160,4 331 176,3 -42,5
L-PLA Granulat eher vy =70K/min 1 1.Aufheiz 82,9 - -- - - 189 -3L,6
Revode 191 teilkristallin Abkiihl - - -
2.Aufheiz - - -
2 1.Aufheiz 87,8 - - - - 186,5 -35,4
Abkihl - - -
2.Aufheiz
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Material Prozess [Morphologie| Parameter Probe Temperatur- | Glasiibergang | Nachkristall. | Nachkristall. Umkrist. Umkrist. T_Schmelz T_Schmelz
gang Tg o' a' o' -->a o' -->a Tm Tm
T_Peak spez.Integral T_Peak spez.Integral T_Peak spez.Integral
[°c] [°c] /g [°c] J/e [°c] J/e
L-PLA Spritzguss V1 vy =10K/min 1 1.Aufheiz -- -- -- -- 178,9 -43,3
Hisun teilkristallin Abkiihl 54,2 99,3 16,3 - - - -
Revode 191 2.Aufheiz 61,9 111,8 11 159,8 4,62 175,8 -44,8
2 1.Aufheiz - - - - - 180 -43,1
Abkuhl 58,9 99,2 16,1 - - -- -
2.Aufheiz 61,4 107,3 12,6 153,6 5,28 175,7 -45,4
L-PLA V2 vy =10K/min 1 1.Aufheiz - 105,9 24,4 161,8 2,1 179,4 -41,8
Hisun amorph Abkiihl 52,4 98,6 12,3 - - - -
Revode 191 2.Aufheiz 61,4 103,7 17 160 4,86 175,8 -43,6
2 1.Aufheiz - 103 31,8 161,4 513 177,2 -42,8
Abkiihl 55,6 98,7 13,2 - - -- --
2.Aufheiz 62,2 104,1 17,3 160,3 4,84 176 -45,2

Tabelle 5.7.3: Vergleich der DSC-Ergebnisse an 3D-gedruckten PLLA nach unterschiedlicher Lagerungsbe-

dingung

Material Prozess |Morphologie| Parameter Probe Temperatur- | Glastibergang | Nachkristall. | Nachkristall. Umkrist. Umkrist. T_Schmelz | T_Schmelz
gang Tg[°C] o' o' a'-->a o' -->a Tm Tm

T_Peak spez.Integral T_Peak spez.Integral T_Peak spez.Integral
[°c /g [°c /g [°c] J/g
L-PLA Spritzguss V1 Puffer 1 1.Aufheiz 63,4 -- -- - -- 179,3 -54,6
Hisun teilkristallin | 24h/70°C Abkihl 54,2 103,3 31,1 -- - -- -
Revode 191 2.Aufheiz - 98,3 2,01 162,4 1,72 174,9 -47,5
2 1.Aufheiz 63,4 - - - - 177 -57
Abkihl 58,4 102,4 30 -- - -- -
2.Aufheiz - 99,1 4,18 161,6 2,34 174,8 -50,9
L-PLA Vi Puffer 1 1.Aufheiz - - - - 167,9 -75,8
Hisun teilkristallin | 168h/70°C Abkuhl 98,2 42,4 - -
Revode 191 2.Aufheiz -- - 159 -55
2 1.Aufheiz - - 167 -76,5
Abkiihl 98,2 43,2 -- --
2.Aufheiz - - 159 -56,3
L-PLA Spritzguss V2 Puffer 1 1.Aufheiz 64,7 -- - 164,4 1,2 178,5 -48,2
Hisun amorph 24h/70°C Abkuhl 57 100,3 19,9 - -- - --
Revode 191 2.Aufheiz 63,1 102,5 14,3 160,8 3,39 174,7 -51,2
2 1.Aufheiz 64,5 -- - 164,2 1,08 177,6 -47,8
Abkiihl 57,1 100,6 18,1 - - - -
2.Aufheiz 60 102,8 14,6 160,4 3,26 174,3 -50,6
L-PLA 1 1.Aufheiz - - - - - 164,2 -66,9
Hisun Abkuhl 97,5 40,1 - -
Revode 191 2.Aufheiz - - 160,1 -53,2
2 1.Aufheiz - - 161,9 -67,3
Abkiihl 97,7 41,2 - -
2.Aufheiz - - 160,1 -54,4

Bestimmung rheologischer Kennwerte im Hochdruckkapillar-Rheometer
Das FlieBverhalten einer Formmasse hangt vom molekularen Aufbau des Polymeren ab. Um die Verarbeitungsmog-
lichkeiten einer Formmasse zu beurteilen, ist die Bestimmung der Scherviskositatsfunktion notwendig.

Mit einem Hochdruck-Kapillarrheometer konnen Viskositaten und Schubspannungen in Abhangigkeit von Scherge-
schwindigkeit und Temperatur gemessen werden. Die so ermittelten Daten kénnen dann durch Materialmodelle wie
den Carreau-Ansatz beschrieben werden und dienen z. B. als EingangsgrdBe flr Simulationsrechnungen von Spritz-
guB- und Extrusionsprozessen. Mit Hilfe des Arrhenius-Ansatzes lasst sich die Temperaturabhangigkeit der Nullvis-
kositat beschreiben, so dass mit wenigen Daten, das gesamte Viskositatsspektrum des Materials digitalisiert vorliegt.
Darlber hinaus lassen sich durch vergleichende Untersuchungen auch Aussagen zum Materialabbau treffen, was
man anhand des Vergleichs der Scherviskositaten des Granulats und des Filaments erkennen kann, Abbildung 5.7.1.

By 1
Arrheniusansatz:  To(T) = ng(T,) - e’ T

1

T_n]
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Abbildung 5.7.1/5.3a: Digitalisierte Viskositatsspektren an PLLA Granulat (links) und Filament (rechts)

Simulation des 3D-Druckens im FFF-Verfahren

Fur das Fused Filament Fabrication FFF wurde zunachst ein Simulationsmodell zur Berechnung des zeitlichen Tempera-
turverlaufs in abgelegten Filamentstrdngen bzw. Droplets erstellt und erste Rechnungen fir den Druck von PLA
durchgeflhrt. Das schrittweise Ablegen heiBer Polymermassen wird durch entsprechendes Aktivieren der Teilgebiete
im Modell realisiert. Ziel ist die Vorhersage und Optimierung von Eigenspannungen durch Schrumpfung / Formtreue
sowie der durch den Kristallinitatsgrad bestimmten Festigkeit im Bauteil.
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Abbildung 5.7.2:Simulationsmodells fiir den 3D-Druck; (a) Doméanen, (b) Temperaturverteilung, (c)
Mesh und Messpunkte, (d) Abkiihlkurven

In Abbildung 5.7.2 ist das Simulationsmodell anhand folgender Grafiken dargestellt: (a) zeigt die Einteilung in Gebiete
mit unterschiedlichen Materialeigenschaften bzw. Startbedingungen (beheizter Bauraum 2 Luft, beheizte Bauplatte 2
Glas, Polymer 2 PLLA); (b) zeigt die Temperaturverteilung kurz nach dem Ablegen eines heiBen Polymerstran-
ges/Tropfens; (c) das Mesh mit hoher Auflésung an den Randern und die Messpunkte fiir die Auswertung; in (d) sind
als Ergebnis AbkUhlkurven fir verschiedene Messpunkte im Strang/Tropfen dargestellt. Die Auswertungen zeigen auf,
dass das entstehende Bauteil in wenigen Sekunden die Temperatur der Bauplatte annimmt und deren Temperierung
insofern als maBgeblicher Parameter fir die gewiinschte Kristallinitat des Werkstlicks betrachtet werden kann.

Modellierung der Prozessketten

Aus den Daten von AP 5.1 und 5.2 wurden in Zusammenarbeit mit dem DITF prozessbezogene Digitale Zwillinge
erzeugt, Abbildung 5.7.3 und Abbildung 5.7.4. Die Digitalen Zwillinge sollen insbesondere an den Schnittstellen der
Prozessketten den Materialzustand prazise beschreiben. Zur Erzeugung der Digitalen Zwillinge werden fir die bei-
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den Herstellungsprozesse 3D-Drucken und SpritzgieBen gemessene und simulierte Prozessdaten und Werkstoffei-
genschaften zusammengefihrt.
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Abbildung 5.7.3: Prozesskette ,,3D-Druck”

Abbildung 5.7.4: Prozesskette ,SpritzgieBen”

5.8 Prozessoptimierung, biologische Bewertung (NMI, AP4.4)

Ziel der kombinierten physikochemischen und biofunktionellen Untersuchungen ist es, modellhafte Zusammenhange
zwischen prozessbedingten Variationen in physikalischen und chemischen Oberflacheneigenschaften und der Reakti-
on relevanter Zellsysteme im Materialkontakt zu finden (sog. Struktur-Eigenschaftsbeziehungen). Hierflr sollen aus-
gewahlte optimierte Zelltrager am NMI im Nachgang biologisch bewertet werden.

Da die prozessierten Materialien letztendlich ihren Einsatz in der Medizintechnik finden sollen, wurden die Resultate
der Auswirkungen veranderter Prozessparameter zusatzlich bezlglich Biokompatibilitdt und Zelladhasion auf den
Materialoberflachen untersucht und versucht diese moglichst quantitativ zu bewerten.

Zur Bestimmung der Zellvitalitat von Zellen im direkten Kontakt mit den Materialoberflachen und des Einflusses
|6slicher Komponenten (Extrakte) auf selbige, wurden MTT-Tests durchgefiihrt. Diese Tests erfolgten in Anlehnung an
ISO 10993-12/-5 und lieferten quantitative Daten in %, die digital verarbeitet und bewertet werden konnten.

Eine fluoreszenzmikroskopische Auswertung mittels Phalloidin (Zytoskelett) und Propidiumiodid (Zellkern) angefarbter
Zellen ermdglicht den Vergleich des Einflusses von Oberflacheneigenschaften auf die Zelladhasion. Damit kann die
Zellmorphologie qualitativ beurteilt und z.B. kugelige, ausgebreitete oder sogar orientierte Zellstrukturen voneinan-
der unterschieden werden. Auf planaren 2D-Substraten (z.B. Vlies) kénnen die Zellzahl und Zellflache auch quantitativ
ausgewertet und direkt digital verwertet werden.

5.8.1 PLLA-Fasern

= Die verwendete Avivage zeigte einen deutlichen Einfluss auf die Zellvitalitat, was mittels MTT-Assay quanti-
tativ erfasst werden konnte (Abbildung 5.8.1).
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= Der Faserdurchmesser zeigte keinen deutlichen Einfluss auf die Zellmorphologie der Fibroblasten- oder
Knochenzelllinie.
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Abbildung 5.8.1/4: Priifung der in vitro-Zytotoxizitat gemaB ISO 10993 nach Extraktion der Priifmaterialien
zeigen, dass Proben mit Avivage T (ungewaschen) zytotoxisch sind wohingegen nach Waschen vor allem
Avivage E auch unverdiinnt (100%) biokompatibel war.

5.8.2 PLLA-Nadelfilz

= Die Vliesdichte korrelierte signifikant mit der Adhésion vitaler Fibroblasten (Abbildung 5.8.2), was vermutlich
auf eine geringere Zellzahl pro verfligbarer Flache zurlickzuflhren ist. Die Zellmorphologie zeigte keine klare
Anderung.

» Auch nachtragliches Waschen bewirkte tendenziell hohere Adhasion vitaler Fibroblasten. Die Fibroblasten
zeigten auf den nachher gewaschenen Materialien zum Teil eine etwas starker ausgebreitete Morphologie,
was auf bessere Adharenz schlieBen lasst.

L929 - Adharente Zellen nach 24 h
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Abbildung 5.8.2/5: Einfluss der Vliesdichte auf die Zellbesiedelung. Eine hohe Vliesdichte (360 g/m?) zeigte
eine signifikant niedrigere Adhasion vitaler Zellen (Mittelwerte und Standardabweichung von n=2 unab-
hangigen Versuchen in Duplikaten, ANOVA).
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PLLA-Spritzguss

o

Die Kristallinitat zeigte keinen deutlichen Effekt auf die Adhasion vitaler Zellen. Die Fibroblasten
zeigten auf den teilkristallinen Materialien eine etwas starker ausgebreitete Morphologie, was auf
bessere Adharenz schlieBen lasst (Abbildung 5.8.3).
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Abbildung 5.8.3/6: Unterscheidung von teilkristallinem versus amorphem PLLA-Spritzguss. (A, B) Die quali-
tative Fluoreszenzmikroskopie zeigt die leicht kugelige Morphologie der L929-Fibroblasten auf dem Mate-
rial. (C) Die Quantifizierung mit geeigneter Software zeigt auf dem teilkristallinen Material etwas mehr
Zellen mit groBerer Flache.

5.8.4

5.8.5

PLLA 3D-Druck

Das Druckverfahren resultierte in einer deutlich hoheren Zell-Vitalitat (Fibroblasten- und Knochenzelllinie),
verglichen mit dem Spritzguss und auch in einer etwas starkeren Zellausbreitung.

Die Kristallinitat zeigte keinen deutlichen Effekt auf die Adhasion vitaler Zellen. Die Fibroblasten zeigten auf
den teilkristallinen Materialien eine etwas starker ausgebreitete Morphologie, was auf bessere Adharenz
schlieBen lasst.

Zusammenfassung der Methodenauswahl

AbschlieBend erfolgt die finale Methodenauswahl. Dabei wird beriicksichtig, welche Methoden zur Prozess- und
Qualitatskontrolle am besten geeignet sind, da die gewonnenen Daten sowohl die Korrelation zwischen physikoche-
mischen und biologischen Daten gut abbilden, als auch automatisierbar sind.
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Die folgenden Tabellen 5.8.1 und 5.8.2 zeigen zusammenfassend, dass fir jede Fragestellung andere Prifmethoden
notwendig und verfligbar sind, um eindeutige Informationen Uber variierte Prozessparameter zu erhalten. Geeignete
Methoden sind mit ,Ja” gekennzeichnet. Methoden, die bei schwierigeren Fragestellungen Hinweise liefern kdnnen
(Tendenz) sollten fur verlassliche Aussagen kombiniert werden.

Tabelle 5.8.1: Ubersicht durchgefiihrter Priifmethoden und deren Korrelation mit variierten Prozessparametern
bei der Faser- und Vliesherstellung.

Priifmethode Faserdurchmesser Avivagen Waschzeitpunkt Sterilisation Verarbeitung . Vliesdichte
(Granulat/Faser/Vlies)

FTIR X X X X Tendenz X

REM Ja X Tendenz X Ja Ja

Raman Ja X X X Ja Ja

GPC X X X Ja Ja X

Zellvitalitat - - Ja - - - -
Extrakte

Zellvitalitat - - - Tendenz - - Ja
direkter Kontakt

Morphologie - X - Tendenz - - X

direkter Kontakt

Tabelle 5.8.2: Ubersicht durchgefiihrter Priifmethoden und deren Korrelation mit variierten Prozessparame-
tern bei Spritzguss und 3D-Druck.

Verarbeitung Einfluss Fiillgrad
Priifmethode Amorph/Teilkristallin  Sterilisation (Spritzguss/3D- 37 °C 100%/80%)
Druck)

FTIR Ja X Tendenz Tendenz X
REM Ja X Ja - -
Raman Tendenz X -

GPC Tendenz Ja - - Tendenz
Zellvitalitat — direkter X - Ja - -

Kontakt

Morphologie - direkter Tendenz - Tendenz - -

Kontakt
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