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Kurzfassung

Porose Materialien und Schiume spielen in verschiedenen Bereichen eine ent-
scheidende Rolle, von Leichtbaumaterialien in der Luft- und Raumfahrt bis hin
zu biomedizinischen Implantaten. Bei traditionellen Fertigungsverfahren ist es
jedoch oft schwierig, die gewiinschten physikalischen Eigenschaften zu errei-
chen. Schaumtemplatierung ist ein neuer Ansatz zur Entwicklung von Werk-
stoffen mit maBgeschneiderten Strukturen und vorhersagbaren Eigenschaften.
Computergestiitzte Methoden bieten eine vielversprechende Losung fiir die Pro-
zessoptimierung, indem sie Einblicke in die Bildung der Schaummikrostruktur
geben und diese mit den resultierenden physikalischen Eigenschaften verkniipfen.
Diese Arbeit bietet einen umfassenden Ansatz zur Optimierung von Schaum-
templatierungsprozessen durch die Verkniipfung numerischer Simulationen der
Mikrostrukturbildung fliissiger Schdume mit Berechnungen der mechanischen
Eigenschaften fester Schaume.

Unter Verwendung des Konzepts der digitalen Zwillinge zielt die Studie dar-
auf ab, Korrelationen zwischen mikrostrukturellen Parametern und den resultie-
renden physikalischen Eigenschaften des Schaums aufzustellen. Sie verbessert
das Verstindnis des Materialverhaltens und trigt zur Entwicklung maBgeschnei-
derter Schiume fiir spezifische Anwendungen bei, indem sie starke Struktur-
Eigenschafts-Beziehungen entlang der gesamten Prozesskette der Schaumher-
stellung etabliert. Der in dieser Arbeit verwendete numerische Ansatz nutzt die
Phasenfeldmethode, um einen mehrskaligen Modellierungsrahmen zu schaffen.
Dieses Framework wurde auf numerische Simulationen von Schiumen ange-
wandt und ermoglicht die Vorhersage ihrer Mikrostrukturen und mechanischen
Eigenschaften.



Kurzfassung

Die Algorithmen, die die Schaumalterung abbilden, umfassen Beschreibungen des
spontanen Reilens von Schaumfilmen und der Koaleszenz von Blasen. Dariiber
hinaus beriicksichtigen sie den druckbedingten diffusiven Gastransfer zwischen
Blasen (Ostwald-Reifung). Die vorliegende Arbeit zeigt, dass Simulationsstudien
alternder Schiume, die diese Mechanismen beriicksichtigen, die Entwicklung der
Mikrostruktur in fliissigem Schaum mit sehr geringem Fliissigkeitsanteil im Grenz-
fall sehr trockener Schaume (engl. dry foam limit) vorhersagen. Die Ergebnisse
verdeutlichen, dass die Dynamik der Schaumalterung abgebildet wird. Dariiber
hinaus eignet sich die Methode gut fiir groBskalige Mikrostruktursimulationen.
Dies ermoglicht es, statistische Eigenschaften von Schdumen zu untersuchen, die
auf den Charakteristika der Strukturen auf der Blasenskala basieren.
Verschiedene geometrische Parameter beeinflussen das Materialverhalten fester
Schidume unter mechanischer Last. Die vorgestellte Methode umfasst zwei Schrit-
te. Im ersten Schritt werden offenporige Schaumstrukturen digital generiert und
ausgelegt mithilfe eines Algorithmus, der eine prizise Regulierung der Geometrie
erlaubt. Im zweiten Schritt werden die effektiven mechanischen Eigenschaften aus
numerischen Simulationen von Druckversuchen im elastischen Bereich abgeleitet.
Das numerische Modell erméglicht eine genaue Vorhersage der mechanischen
Eigenschaften fester Schiume. Simulationsstudien an den erzeugten Schaumstruk-
turen zeigen signifikante Unterschiede beziiglich des effektiven Elastizitdtsmoduls,
was den entscheidenden Einfluss der Schaumgeometrie unterstreicht.

Das in dieser Dissertation vorgestellte digitale Framework bietet ein leistungs-
fihiges Werkzeug, um den Prozess der Schaumtemplatierung zu verstehen und
zu optimieren. Die Methode gibt Einblicke in die Auswirkungen grundlegender
Faktoren, die die Entwicklung und Dynamik des zerfallenden Fliissigschaums
bestimmen. Sie ermdglicht die Optimierung von Schaumstrukturen hinsichtlich
gewliinschter mikrostruktureller Eigenschaften. Zusétzlich ermoglicht sie eine
eingehende Untersuchung der Auswirkungen der Geometrie auf die mechanischen
Eigenschaften. Der vollstindig digitale Workflow bietet einen Ansatz fiir den
Entwurf und die Optimierung von mafBgeschneiderten Schdumen mit priziser
mechanischer Leistungsfihigkeit, indem die Schaumgeometrie reguliert und die
effektiven mechanischen Eigenschaften aus Simulationsdaten extrahiert werden.
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Abstract

Porous materials or foams play a crucial role in diverse industries, from lightweight
structural materials in aerospace to biomedical implants. However, traditional pro-
cessing routes often face challenges in achieving desired physical properties. Foam
templating is a novel approach towards materials design with tailored structures
and predictable properties. Computational methods offer a promising solution
for guiding process optimization by providing insight into foam microstructure
formation and linking it to the resulting physical properties. This work provides a
comprehensive approach to optimize the foam templating processes by integrating
numerical simulations of liquid foams’ microstructure formation with computati-
ons of solid foams’ mechanical properties.

Using the concept of digital twins, the study aims to establish correlations bet-
ween microstructural parameters and the resulting physical foam properties. It
improves the understanding of material behaviour and contributes to the deve-
lopment of tailor-made foam materials for specific applications by establishing
strong structure-property relationships along the foam templating process route.
The numerical approach employed in this work utilizes the phase-field method to
establish a multi-scale modelling framework. This framework has been applied to
numerical simulations of foams, allowing for the prediction of both their micros-
tructures and mechanical properties.

The algorithms mapping the foam ageing process include descriptions of the
spontaneous rupture of foam separating films and the coalescence of bubbles. In
addition, it accounts for the pressure-driven diffusive gas transfer between bubbles,
known as Ostwald ripening. In this work, it is found that simulation studies of
ageing foams including these mechanisms predict the microstructure evolution in
liquid foam in the dry foam limit. The results demonstrate that the foam ageing
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Abstract

dynamics are mapped. Furthermore, the method is well suited for large-scale
microstructure simulations. This allows the investigation of statistical properties
of foams, based on the structures’ characteristics at the bubble scale.

Different geometrical parameters influence the material behaviour of solid foams
under mechanical load. The presented method comprises two stages. The first
stage involves the digital generation and design of open pore foam structures
using an algorithm that allows for precise regulation of the geometry. The second
stage includes retrieving resulting effective mechanical properties from numerical
simulations of compression tests in the elastic regime. The numerical model accu-
rately predicts the mechanical properties of solid foams. Simulation studies on
the generated foam structures reveal significant variations in the effective Young’s
moduli, emphasizing the crucial role of the foam geometry.

The digital framework presented in this dissertation offers a powerful tool for un-
derstanding and optimizing the foam templating process. The method is effective
to gain insight into the impact of fundamental factors controlling the evolution and
dynamics of decaying liquid foams, and enables the optimization of foam struc-
tures for desired microstructural properties. Additionally, it allows for in-depth
investigation of the geometry’s impact on mechanical properties. The fully digital
workflow offers an approach for designing and optimizing tailored foam materials
with precise mechanical performance by regulating foam geometry and extracting
effective mechanical properties from simulation data.
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1 Einleitung

1.1 Schaumstrukturen mit optimierten
Eigenschaften

Von Leichtbaumaterialien in der Luft- und Raumfahrt bis hin zu biokompatiblen
Strukturen in der Medizintechnik — pordse Materialien und Schiume sind von
groBlem Interesse fiir viele technische Anwendungen in Industrie und Alltag [1].
Thre einzigartigen physikalischen Eigenschaften, bedingt durch ein grofes Ver-
hiltnis von Oberfldche zu Volumen, machen sie zu vielseitigen Werkstoffen fiir
den Einsatz in unterschiedlichen Bereichen.

Neuartige Materialien und hochentwickelte Werkstoffe sind ein zentraler Motor
fiir technologischen Fortschritt und Innovation. Gesellschaft und Industrie stehen
beispielsweise in den Bereichen Energie, Mobilitdt und Gesundheit vor grof3en
Herausforderungen. Hier bieten neue Technologien Losungsansitze und Mog-
lichkeiten der Anpassung an sich verindernde Bedingungen. Die Verknappung
von Rohstoffen und das steigende Umweltbewusstsein machen es unabdingbar,
Werkstoffe zu entwickeln, die mit geringem Ressourceneinsatz optimale Leistung
erbringen. Energieeffiziente Technologien sind zudem ein Schliisselelement bei
der Umsetzung der Energiewende. Sie reduzieren den Gesamtenergiebedarf und
erleichtern die Integration erneuerbarer Energien in bestehende energieintensive
Prozesse. Auch im Kontext der Miniaturisierung spielen Schaummaterialien eine
wichtige Rolle. So sind sie bei der Entwicklung leichter, kompakter Produkte von
Bedeutung, insbesondere im Bereich der Materialeffizienz oder bei besonderen
akustischen Eigenschaften. Die Umsetzung dieser Technologien stellt komplexe
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Anforderungen an Bauteile und Werkstoffe. Hierfiir ist der Einsatz geeigneter
Materialien mit spezifischen Eigenschaftsprofilen von entscheidender Bedeutung.

Die Moglichkeit, optimierte Werkstoffe mit exakt auf das Anforderungsprofil abge-
stimmten Eigenschaften zu entwickeln, riickt damit stirker in den Fokus. Schdume
eignen sich mit ihren vielfiltigen Strukturen und Eigenschaften fiir ein breites
Spektrum an moglichen Einsatzgebieten. Metallschdume beispielsweise weisen
aufgrund ihres Materials eine gute Wirmeleitfihigkeit und wegen ihrer groflen
Oberflache eine ausgezeichnete Wirmeiibertragungsfihigkeit auf, was sie attraktiv
fiir Energiesysteme macht [2]. Offenporige Schaume ermoglichen eine Durchstro-
mung, die zum Beispiel im Bereich der Wirmetauscher genutzt wird [3]. Neben
thermischen Anwendungen zeigen Metallschdaume dank ihrer hohen Steifigkeit
im Vergleich zum geringen Gewicht vielversprechende Eigenschaften im Bereich
des Leichtbaus [4]. Zudem macht sie ihre hohe Energieabsorptionsfihigkeit [5]
fiir Crash-Anwendungen interessant [6]. Da ihre spezifischen Eigenschaften zum
grofen Teil in ihrer komplexen Morphologie und Dynamik begriindet liegen, ist
das Verstdndnis ihrer Mikrostruktur ein Schliisselelement fiir die Entwicklung
mafBgeschneiderter Materialien.

Verschiedene Anwendungen erfordern unterschiedliche Eigenschaftsprofile defi-
niert durch eine optimale Kombination aus beispielsweise mechanischen, akusti-
schen oder thermischen Eigenschaften. Die Konfiguration der Mikrostruktur der
Schiaume bestimmt diese spezifischen resultierenden Eigenschaften. Die gezielte
Steuerung der Mikrostruktur erlaubt es somit, die optimale Eigenschaftszusam-
mensetzung fiir eine bestimmte Anwendung einzustellen. Strukturcharakteristika
wie das Porenvolumen und die -volumenverteilung, der Grad der Ordnung und
die Konnektivitidt der Poren tiben einen groflen Einfluss auf die resultierenden
Eigenschaften fester Schdaume aus, beispielsweise deren effektive Steifigkeit [7].

Trotz ihres Potenzials als vielseitige Strukturbauteile haben sich Metallschéu-
me bisher nur wenig etabliert. Inhomogenitéten in der Porenstruktur, wie starke
Schwankungen der Porengrofe, der Porengeometrie und der Stegbeschaffenheit,
begrenzen den Einsatz. Etablierte Herstellungsverfahren fiir pordse Materialien
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und Schiume stoBen schnell an ihre Grenzen dabei, bestimmte mikrostruktu-
relle Konfigurationen und die damit verbundenen erwiinschten physikalischen
Eigenschaften zu erreichen. Die Produktion von Materialien mit ungeeigneten
Eigenschaften fiihrt zu schadhaften und unbrauchbaren Bauteilen. Durch die ge-
zielte Herstellung von Materialien mit geeigneten Eigenschaften kann eine solche
unwirtschaftliche und ressourcenintensive Produktion vermieden werden.

Das Herstellungsverfahren der Schaumtemplatierung bietet einen neuartigen An-
satz fiir die Entwicklung von Materialien mit ma3geschneiderten Strukturen und
vorhersagbaren Eigenschaften. Der Prozess ist schematisch dargestellt in Ab-
bildung 1.1. Bei diesem dienen fliissige Schdume als eine Art Schablone fiir
die Herstellung fester makroporoser Strukturen. Aus fliissigen Tensidschdumen
entstehen feste Polymerschdaume, deren Struktur wiederum die Struktur der Me-
tallschiume bestimmt. Die Besonderheit des Verfahrens besteht darin, dass die
resultierende Struktur und die daraus resultierenden Eigenschaften auf der Grund-
lage der Mikrostruktur genau zugeschnitten werden konnen. Der Zugang zur
Struktur erfolgt dabei iiber fliissige Schidume, die als Vorformen eingesetzt wer-
den. Das Templatierungsverfahren gewihrleistet also eine optimale Passung auf
spezifische technische Anforderungen, da iiber die Einstellung der Mikrostruktur
die resultierenden effektiven Schaumeigenschaften wirksam auf die jeweilige
Anwendung angepasst sind. Eine besondere Herausforderung besteht darin, dass
verschiedene Parameter die effektiven Eigenschaften in unterschiedlicher Wei-
se beeinflussen. Als Basis fiir die Einstellung ist es wichtig, den Einfluss der
einzelnen verschiedenen Faktoren auf der Blasenskala zu identifizieren.

Computergestiitzte Methoden zur Generierung und Untersuchung von Schaum-
strukturen erdffnen einen vielversprechenden Weg, die Schaumtemplatierung
entlang der gesamten Prozessroute zu optimieren. Diese numerischen Methoden
ermdoglichen, den komplexen Zusammenhang des Zusammenspiels verschiedener
struktureller Parameter wie der Porengrofle, der Porengroflenverteilung und der
Topologie mit dem resultierenden Materialverhalten aufzuschliisseln. Systemati-
sche Studien zum Einfluss eines bestimmten geometrischen Parameters auf das
resultierende Verhalten sind unerldsslich, um optimale Strukturen zu identifizieren
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Abbildung 1.1: Optimierung des Herstellungsprozesses fiir feste Schaumstrukturen (Schaumtempla-
tierung) durch computergestiitzte Methoden. Markierungen zeigen die drei Ansatz-
punkte dieser Arbeit.

und den Auslegungsraum zu erweitern. Anhand digitaler Zwillinge realer Struktu-
ren ldsst sich die Bildung der Schaummikrostruktur verfolgen und diese mit den
resultierenden physikalischen Eigenschaften verkniipfen. Ein tiefgreifendes Ver-
stindnis der Zusammenhinge ermoglicht es, effektive Strategien fiir die Fertigung
abzuleiten und Herstellungsprozesse gezielt zu steuern.

1.2 Forschungsmotivation und -beitrag

Bei der Herstellung poroser Materialien und Schiaume ist es oftmals herausfor-
dernd, Materialien mit gewiinschten physikalischen Eigenschaften zu erzielen.
Die Schaumtemplatierung ist ein neuartiges Verfahren, um ein Materialdesign
mit maBgeschneiderten Mikrostrukturen und vorhersagbaren Eigenschaften zu
gewihrleisten. Dies impliziert den dringenden Bedarf, die Verkniipfung von Mi-
krostruktur und den resultierenden physikalischen Eigenschaften der Schdume
zu verstehen. Computergestiitzte Methoden bieten hierfiir eine vielversprechende
Losung, da sie Einblicke in die Mikrostrukturausbildung geben und diese mit den
resultierenden physikalischen Eigenschaften verbinden. Indem diese Liicke ge-
schlossen wird, soll der hier vorgestellte Ansatz zum Verstidndnis der Dynamiken
der Entwicklung und der Eigenschaften fliissiger und fester Schiume beitragen.
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Das Hauptziel dieser wissenschaftlichen Arbeit besteht darin, einen umfassen-
den Ansatz zur Optimierung von Schaumtemplatierungsprozessen zu entwickeln.
Schlussendlich soll so die Qualitit der hergestellten festen Schiume sichergestellt
werden. Eine genaue Vorhersage der Morphologie verbessert industrielle Prozesse
und hilft dabei, Materialien mit vordefinierten Eigenschaften zu erzielen [8]. In
dieser Arbeit werden Vorhersagen der Mikrostrukturbildung fliissiger Schiume
mit Berechnungen der mechanischen Eigenschaften fester Schaume zusammen-
gefiihrt. Auf Basis des Konzepts digitaler Zwillinge zielt die Studie darauf ab,
Korrelationen zwischen mikrostrukturellen Parametern und den resultierenden
physikalischen Schaumeigenschaften zu etablieren. Ein computergestiitzter An-
satz auf Basis der Phasenfeldmethode und numerischer Simulationen soll einen
multiskaligen Modellierungsrahmen schaffen. Am iibergeordneten Hauptziel setzt
diese Arbeit an zwei Punkten an — der dynamischen Entwicklung von fliissigen
Schaumstrukturen und dem mechanischen Verhalten von festen Schiumen.

Fliissige Schiume, die im Templatierungsprozess als Vorformen fiir die festen
Schidume dienen, sind metastabil. Thr Zerfallsverhalten wird durch ein komple-
xes Zusammenspiel von Faktoren auf verschiedenen Lingen- und Zeitskalen
beeinflusst [9]. Die Verbindung zwischen mikroskaligen Prozessen und dem dy-
namischen Verhalten von makroskopischem Schaum ist allerdings noch nicht
ausreichend verstanden. Das erste Teilziel besteht darin, durch detaillierte Unter-
suchungen ein Verstindnis zu erarbeiten, inwiefern physikalische Einflussgroen
die Strukturbildung von Schaum bedingen. Im Rahmen dieser Dissertation soll ein
Modell entwickelt und validieret werden, das den Alterungsprozess von Schaum
genau abbildet. Detaillierte Parameterstudien auf Basis der Methode verkniipfen
die zugrundeliegenden Mechanismen mit der Ausbildung der Mikrostruktur. Eine
neue numerische Methode zur Simulation des Zerfalls von fliissigem Schaum wird
entwickelt. Sie basiert auf einem Phasenfeldmodell und beriicksichtigt den Gas-
druck innerhalb der Blasen. Ein numerischer Loser wird eingefiihrt, der auf dem
PACE3D-Framework basiert. Er beinhaltet Algorithmen, die zwei wichtige Me-
chanismen der Schaumalterung abbilden. Die physikalischen Modelle umfassen
das spontane Reiflen von Schaumfilmen und die darauffolgende Koaleszenz von
Blasen sowie die Gasdiffusion (Ostwaldreifung). Das Modell wird genutzt, um
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anhand numerischer Simulationen die zeitliche Entwicklung der Mikrostruktur in
fliissigem Schaum im Grenzfall eines sehr trockenen Schaums (engl. dry foam li-
mit) unter verschiedenen dynamischen Bedingungen vorherzusagen. Numerischen
Experimente zeigen, dass die Schaumalterungsdynamik fiir den Zerfallsprozess
durch aufeinanderfolgende Koaleszenzereignisse abgebildet wird. Parameterstudi-
en werden mit dem validierten Modell durchgefiihrt, um verschiedene Ausgangs-
morphologien, einschlieBlich quasi-mono- und polydisperser Konfigurationen,
zu untersuchen. Dariiber hinaus eignet sich die Methode gut fiir gro3skalige Mi-
krostruktursimulationen. Diese ermdglichen die detaillierte Untersuchung der
statistischen Eigenschaften von Schaumen auf Basis der Struktureigenschaften
auf der Blasenskala, einschlieBlich Volumen, Gasdruck, Form und Konnektivi-
tit der Blasen. Die erarbeitete Methode ermdglicht es, effektiv Einblicke in die
Auswirkungen grundlegender Faktoren auf die Entwicklung und Dynamik von
zerfallenden fliissigen Schidumen zu erhalten. Die Simulationen demonstrieren
die Eignung der Methodik, den Schaumzerfall umfassend zu analysieren und
auf verschiedene Schaumgeometrien anzuwenden. Das erweiterte Verstidndnis
der Mikrostruktur trigt letztlich zu einer verbesserten Kontrolle der Schaumher-
stellungsprozesse bei und ermdoglicht die Herstellung von Schaumstrukturen mit
vordefinierten Eigenschaften.

Feste Metallschiume sind eine vielseitige und zukunftstrichtige Werkstoftklas-
se im Leichtbau. Sie bieten eine vorteilhafte Kombination aus hoher Festigkeit
bei gleichzeitig geringem Gewicht. Die mechanischen Eigenschaften von Me-
tallschdumen werden neben dem verwendeten Metall durch die Geometrie der
Schaumstruktur erheblich beeinflusst. Es gibt eine Vielzahl unterschiedlicher
Schaumtopologien, von denen die resultierenden mechanischen Eigenschaften
abhingen. Durch die Vielseitigkeit der Schaumgeometrien ergibt sich ein grofler
Parameterraum, der im Hinblick auf eine giinstige Kombination von mechanischen
Eigenschaften und geringer Massendichte optimiert werden kann. Als zweites
Teilziel soll ein vollstiandig digitaler Workflow entwickelt werden, der die Erzeu-
gung, Simulation und Analyse verschiedener fester Schaumstrukturen erméglicht,
wobei der Schwerpunkt auf deren effektiver Steifigkeit liegt. Um Metallschdume
im Einsatzbereich von Materialien unter mechanischer Belastung zu optimieren,
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wird in dieser Arbeit untersucht, wie verschiedene geometrische Parameter das
Materialverhalten beeinflussen. Es wird ein Algorithmus zur digitalen Generierung
und Auslegung von offenporigen Schaumstrukturen vorgestellt, der eine prézise
Einstellung der Geometrie erlaubt und komplexe Topologien realisiert. Fiir nu-
merische Simulationen im elastischen Bereich kommt ein Phasenfeld-Loser zum
Einsatz, der es erlaubt, die mechanischen Eigenschaften der Schaumstrukturen im
Bereich kleiner Verformungen zu simulieren und zu analysieren. Eine Methode
zur Bestimmung der effektiven mechanischen Eigenschaften aus diesen Simu-
lationsergebnissen von Druckversuchen im elastischen Bereich wird vorgestellt.
Diese Homogenisierungsmethode geht von isotropen effektiven Eigenschaften
aus und verwendet eine Kleinste-Quadrate-Anpassung fiir einzelne Belastungssze-
narien. Durch eine Validierung wird sichergestellt, dass die Simulationsergebnisse
zuverldssig sind und realistische Vorhersagen der mechanischen Eigenschaften
ermoglichen. Zusitzlich wird die Reprisentativitit der in den Simulationen be-
riicksichtigten Schaumvolumina untersucht. Das entwickelte Framework wird
anschliefend angewendet, um umfangreiche Simulationsstudien an generierten
Schaumstrukturen mit einer systematischen Variation der geometrischen Parame-
ter durchzufiihren. Diese Strukturen werden in Belastungszenarien untersucht, um
den Einfluss der geometrischen Variationen auf die mechanischen Eigenschaften
der Schdume und insbesondere ihre effektive Steifigkeit zu analysieren. Durch
diese methodische Vorgehensweise ldsst sich ein tiefgehendes Verstindnis der
Zusammenhinge zwischen Struktur und mechanischen Eigenschaften von Metall-
schidumen erreichen, was die Identifikation und Optimierung vielversprechender
Schaumgeometrien ermoglicht.

Der entwickelte Multi-Skalen-Modellierungsrahmen unterstiitzt die Entwicklung
von Materialien und Werkstoffen mit mafigeschneiderten Eigenschaften. Dartiber
hinaus bietet er ein grundlegendes Rahmenwerk, das zur Prozessoptimierung der
Schaumtemplatierung eingesetzt werden kann. Die numerische Modellierung und
Simulation von fliissigen und festen Schaumstrukturen, wie sie in dieser Disserta-
tion behandelt wird, stellt einen wichtigen Beitrag zu diesem tibergeordneten Ziel
dar. Sie ermdglicht es, die komplexen Zusammenhinge zwischen Struktur und
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Eigenschaften besser zu verstehen und auf dieser Grundlage gezielt zu beeinflus-
sen. Damit trigt sie dazu bei, Werkstoffe zu schaffen, die optimal an spezifische
Anforderungen angepasst sind.

1.3 Aufbau der Dissertation

Die vorliegende Dissertation gliedert sich in sechs Hauptkapitel, die eine systemati-
sche Untersuchung des Forschungsthemas ermdglichen und die Forschungsfragen
schrittweise beantworten.

Das erste Kapitel fiihrt in die Thematik fliissiger und fester Schaume ein und gibt
einen Uberblick iiber das Forschungsgebiet der Schaumstrukturen mit optimier-
ten Eigenschaften. Ausgehend von einer Darstellung des Forschungskontextes
folgt die Formulierung der zentralen Forschungsfragen. AnschlieSend werden
die Zielsetzung der Arbeit sowie ihre wissenschaftliche und praktische Relevanz
erlautert.

Im zweiten Kapitel wird der theoretische Rahmen der Untersuchung entwickelt.
Hier werden die Grundlagen zur computergestiitzten Forschung an Schiumen
behandelt. Dies umfasst eine Einfithrung in pordse Materialien, ihre Definition
und Klassifikation, Anwendungsbereiche und Herstellungsverfahren. Weiterhin
werden die Eigenschaften von Schiumen auf verschiedenen Langen- und Zeit-
skalen sowie Methoden zur Charakterisierung von Schidumen besprochen. Die
Synopsis computergestiitzter Ansitze in der Materialforschung diskutiert die Rolle
numerischer Methoden und stellt das Konzept digitaler Zwillinge vor.

Das dritte Kapitel widmet sich der Methodik. Es beschreibt detailliert die Model-
lierung von Fliissigschaumstrukturen mit der Phasenfeldmethode, einschlielich
der thermodynamischen Beschreibung und Evolutionsgleichung. Die im Rahmen
dieser wissenschaftlichen Arbeit entwickelten Algorithmen zur Beschreibung
der Schaumalterung werden vorgestellt. Sie umfassen Routinen, die das Reiflen
von Schaumfilmen und die Gasdiffusion zwischen Schaumblasen abbilden. Zu-
dem werden die algorithmische Generierung von offenporigen Schaumstrukturen
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und die Methoden zur Ermittlung und Homogenisierung effektiver elastischer
Eigenschaften fester Schaume dargestellt.

Im vierten Kapitel werden die Ergebnisse der Simulationen zur Alterung fliissiger
Schidume prasentiert. Zunichst wird eine Validierung anhand der Stabilisierung
einer einzelnen Gasblase im Gleichgewicht vorgestellt. AnschlieBend werden
Zerfallsprozesse flissiger Schiaume simuliert, wodurch die Vorhersage der Mikro-
strukturentwicklung durch Koaleszenz und Ostwald-Reifung ermoglicht wird. Die
Ergebnisse der grofiskaligen Simulationen erlauben die statistische Charakterisie-
rung von Mikrostrukturparametern sowie der Zerfallsdynamik. Im Einzelnen wer-
den Blasenvolumen und -verteilungen, Gasdruck und Druckfelder, Blasenformen
sowie die Verbindung und Abstinde zwischen benachbarten Blasen analysiert.

Das fiinfte Kapitel umfasst die Simulation der effektiven mechanischen Eigen-
schaften fester Schidume. Als Validierung wird das Eshelby-Problem vorgestellt.
Hier wird die digitale Generierung prizise konfigurierter Schaumstrukturen behan-
delt. An diesen Strukturen werden numerische Simulationen von Druckversuchen
im elastischen Bereich durchgefiihrt und durch eine Homogenisierungsmethode
die effektive Steifigkeit abgeleitet. Anhand dieser berechneten GréBen und Zu-
sammenhinge konnen Implikationen fiir das Materialdesign mafigeschneiderter
Schaumwerkstoffe abgeleitet werden.

Im abschlieBenden sechsten Kapitel werden die Haupterkenntnisse der Arbeit
zusammengefasst und der Beitrag zur Verbesserung des Prozesses der Schaum-
templatierung herausgestellt. Es wird aufgezeigt, wie die Mikrostruktur fliissiger
Schiume wihrend der Schaumalterung beeinflusst wird und welchen Einfluss
diese auf die mechanischen Eigenschaften hat. Die Arbeit verdeutlicht, wie durch
gezielte Auslegung der Schaumstrukturen optimierte Materialeigenschaften er-
reicht werden konnen. Auf Basis einer kritischen Reflexion der Limitationen der
Methodik, insbesondere der Annahmen und Vereinfachungen der Modellierung,
werden Empfehlungen fiir zukiinftige Forschungsvorhaben vorgestellt, um die
entwickelten Modelle weiter zu verfeinern und weitere Anwendungsbereiche zu
erschliefen.






2 Grundlagen zur
computergestutzten Forschung
an Schaumen

2.1 Einfuhrung

Schiume sind komplexe, zweiphasige Materialsysteme, in denen Gaszellen in eine
Matrix einer anderen Phase eingebettet sind [9]. In der physikalisch-chemischen
Terminologie werden Schiaume als disperse Systeme klassifiziert, wobei die Gas-
phase als disperse und die umgebende Phase als kontinuierliche Phase bezeichnet
wird. Dabei ist ihre Form im Wesentlichen als zellulér kategorisiert, was bedeutet,
dass die Gasblasen Zellen formen, die von der kontinuierlichen Phase umgeben
sind [9]. Die Dimensionen der dispersen Phase liegen typischerweise im mesosko-
pischen Bereich, zwischen 10~% und 1073 m, was Schidume zu einem interessanten
Untersuchungsgegenstand an der Schnittstelle zwischen Mikro- und Makrowelt
macht. Die Klassifizierung von Schdumen basiert primir auf dem Aggregatzustand
der kontinuierlichen Phase. Zusitzlich unterscheidet man zwischen offenzelligen
und geschlossenzelligen — oder offenporigen und geschlossenporigen — Schiaumen,
was insbesondere fiir feste Schiume von Bedeutung ist. Diese Arbeit konzentriert
sich auf zwei spezifische Schaumsysteme: Gas-Fliissig-Schidume und offenpo-
rige Gas-Metall-Schiaume, die im Folgenden als fliissige bzw. feste Schiume
bezeichnet werden.

Feste Schidume sind in ihren strukturellen Eigenschaften den fliissigen Schiumen
sehr dhnlich. Héufig handelt es sich um verfestigte fliissige Schdume, sodass sie
eine entsprechende Struktur aufweisen.
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Herstellungsverfahren fiir porése Materialien

Die Herstellung offenporiger Metallschaume umfasst diverse Verfahren, die sich
hinsichtlich ihrer Prizision, Kosteneffizienz und Skalierbarkeit unterscheiden.
Unterschiedliche Anwendungen erfordern spezifische effektive Eigenschaften,
wobei die Mikrostruktur die spezifischen Eigenschaften fiir jede Anwendung
bestimmt. Diese Arbeit fokussiert sich auf offenporige Metallstrukturen, fiir deren
Herstellung mehrere Herstellungsmethoden etabliert sind. Zu den géngigen Ver-
fahren zéhlen die elektrochemische Abscheidung, additive Fertigungsmethoden
und Infiltrationsprozesse. Die Erzeugung eines Schaums aus der Schmelze basiert
auf chemischen oder physikalischen Schiumungsprozessen [10]. Im Verfahren
des Schiumens mit Treibmitteln wird die Metallschmelze durch die Zugabe von
Partikeln oder in-situ erzeugten Partikeln stabilisiert, was zur Porenbildung fiihrt.
Bei der Gasinjektion wird Gas direkt in die Schmelze eingebracht, wodurch der
Schaum entsteht. Beide Verfahren erzeugen Metallschiume mit kaum kontrollier-
baren Porengréfen und -verteilungen, und damit variablen Eigenschaften. Ein
Prozess, der elektrochemische Abscheidung beinhaltet, beschichtet Polymerschéu-
me zunichst mit einem leitfdhigen Material, um darauf folgend mittels elektroche-
mischer Abscheidung eine Beschichtung aufzubringen. Das Verfahren ermoglicht
die Produktion hochpordser Strukturen mit Porositéten bis zu 97 %, ist jedoch mit
Gradienten in der Beschichtungsdicke verbunden [11]. Additive Fertigungsverfah-
ren wie Selektives Laserschmelzen (SLM) oder Elektronenstrahlschmelzen (EBM)
bieten prézise Kontrolle iiber die Schaumstruktur. Diese Verfahren sind jedoch
kostenintensiv und fiir die Massenproduktion ungeeignet [12, 13]. Alternative
Methoden stellen Gieverfahren mit Platzhaltern dar. Bei diesem Infiltrationsver-
fahren wird fliissiges Metall in ein Bad aus Platzhalterpartikeln gegossen. Nach
der Erstarrung werden die Partikel aufgelost, wodurch gasgefiillte Poren entstehen.
Diese Technik ermdglicht die Herstellung offenporiger Schaume mit einer Dichte
von weniger als 60 % bis 70 % [14].
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Verfahren der Schaum-Templatierung

Das Templatverfahren befasst sich mit dem Ubergang von fliissigen zu festen
Schiiumen und trigt dazu bei, die Beziehungen zwischen Struktur und Eigen-
schaften fester Schaume besser zu verstehen. Dieses Verfahren weist Parallelen
zum bereits etablierteren Emulsionstemplating auf, mit dem PolyHIPEs (engl.
polymerized High Internal Phase Emulsion) hergestellt werden [15-17]. Wéhrend
Forschungstitigkeiten zu PolyHIPEs in den letzten zehn Jahren verbreitet zu beob-
achten waren und zahlreiche Ubersichtsartikel dies belegen [18, 19], befindet sich
das Feld der fliissigen Schaumtemplatierung noch in seinen Anféngen. Dies erklart
die vergleichsweise geringe Anzahl veroffentlichter Studien in diesem Bereich. Ei-
ne Ubersicht bieten Andrieux et al. [20]. Die Optimierung von Schaumstrukturen
fiir spezifische Anwendungen basiert auf der prizisen Anpassung der Mikro-
struktur. Das Templatverfahren bietet hierbei einen besonders vielversprechenden
Ansatz, bei dem fliissige Schiume als Vorldufer fiir feste makropordse Strukturen
dienen [8]. Dies ermoglicht eine gezielte Steuerung der resultierenden Eigen-
schaften und deren Abstimmung auf spezifische Anforderungen. Der zweistufige
Prozess ermoglicht zunichst die Herstellung maB3geschneiderter Polymerschdume
mit priziser Kontrolle iiber Porengrofie (100 nm bis 2 mm), Porositit (20 % bis
97 %), Porenverteilung und -anordnung. In einem zweiten Schritt konnen diese
optimierten Polymerschiume als Templat fiir die Herstellung von Metallschaumen
mittels Feinguss-Prozess dienen. Dieses wird mit hitzeresistentem Material einge-
gossen. Nach der thermischen Entfernung des Polymers wird die Metallschmelze
in die Hohlrdume gegossen. Trotz einiger Herausforderungen, wie moglicher
unvollstindiger Formfiillung bei Hochdruckanwendungen oder dem Risiko der
Beschiddigung feiner Strukturen bei der Trennung von Form und Schaum, er-
moglicht das Verfahren die Herstellung hochporoser, qualitativ hochwertiger
Schiume [21].

Die resultierenden physikalischen Eigenschaften der Schaumstruktur werden
durch verschiedene Parameter beeinflusst, darunter Material, Porenverbindung,
Porositit, Porengrofle und -verteilung sowie deren Organisation und Gradienten.
Besonders strukturelle Merkmale wie Blasenvolumen, -verteilung, Ordnungsgrad
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und Konnektivitit haben einen starken Einfluss auf die resultierenden Eigenschaf-
ten [22]. Die Anpassung der fliissigen Vorldufer-Struktur ermoglicht dabei den
gezielten Zugang zu den gewiinschten Eigenschaften. Trotz potenzieller Heraus-
forderungen bei der vollstindigen Formfiillung und der Trennung von Form und
Schaum bietet dieses Verfahren einen guten Kompromiss zwischen Prizision und
Skalierbarkeit.

Man unterscheidet drei Arten fliissiger Schaumtemplate: monomer-, polymer-
und dispersionsbasierte Systeme. In monomerbasierten Systemen wird der fes-
te Schaum durch Polymerisation der Monomere in der kontinuierlichen Phase
des fliissigen Schaums erzeugt. Polymerbasierte Systeme verfestigen sich durch
Vernetzung einer Polymerschmelze oder eines gelosten Polymers [23-25]. Disper-
sionsbasierte Systeme nutzen Suspensionen oder Emulsionen als kontinuierliche
Phase [26].

Idealerweise entspricht die Porengréfenverteilung des festen Schaums der Bla-
sengroBenverteilung des fliissigen Templates. In der Praxis weichen diese jedoch
oft voneinander ab, da die Schidume schwer zu stabilisieren sind. Eine Herausfor-
derung besteht darin, diese Abweichung zu quantifizieren und die Struktur des
fliissigen Templates entsprechend anzupassen. Die Stabilisierung von fliissigen
Schidumen kann beispielsweise durch eine Unterdriickung von Vergréberung an-
gepasst werden [27]. Auch ist die Wahl der Schiumungsmethode entscheidend
fiir die BlasengroBenverteilung [28]. Die meisten gingigen Schiumungstechniken
fiir die Polymer-Schaumtemplatierung bieten wenig oder gar keine Kontrolle
iiber die Blasengrofenverteilung, was zu polydispersen Schidumen fiihrt. Die
Mikrofluidik bietet die beste Kontrolle und wurde fiir komplexe Fliissigkeiten ad-
aptiert [24, 25, 29]. Dabei wichst Interesse an monodispersen Polymerschdumen,
um die Morphologie fester Schiume besser zu kontrollieren und deren physikali-
sche Eigenschaften gezielt einstellen zu konnen.

Die Struktur von Schdaumen ist durch die Porenverbindung und Porositit charak-
terisiert. Mit dem Templatverfahren konnen prinzipiell sowohl geschlossen- als
auch offenporige Strukturen erzielt werden. Die Porenverbindung in Polymer-
schiumen entsteht durch das Platzen der Filme zwischen benachbarten Blasen.
Polymerbasierte Schaumtemplate bilden hiufig offenzellige Strukturen, da das di-
spergierte Polymer nahezu ausnahmslos in den Plateau-Kanten vorliegt, und nicht
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in den Filmen. Bisher fehlt jedoch ein kohérentes Bild des Reiflens von Filmen
in fliissigen Schiaumen [30]. Systematische Studien an fliissigen Schaumtempla-
ten sind bisher selten. Van der Net et al. [31] zeigten, dass eine beschleunigte
Polymerisation geschlossene Zellen erzeugen kann, was auf eine Konkurrenz der
Prozesse von Filmreilen und Polymerisation hindeutet. Weitere Forschungsarbei-
ten [32, 33] untersuchten die Zell6ffnung in Polyurethanschaumen und betonten
die Bedeutung viskoelastischer Eigenschaften der Polymer-Gas-Grenzflichen.
Vollstiandig geschlossene Zellstrukturen sind selten und meist auf partikelstabili-
sierte Vorldufer-Schiume beschrinkt [34].

Die Porositit von verfestigten Polymerschaumen entspricht dem Gasanteil des
fliissigen Schaums und liegt typischerweise zwischen 50 % bis 90 %. Die Kon-
trolle des Fliissigkeitsanteils ist entscheidend fiir die Anpassung der Porositit.
Obwohl Methoden bestehen, die eine prizise Steuerung der Fliissigkeits- und
Gasstrome ermoglichen, kann Drainage zu einem Gradienten des Fliissigkeitsan-
teils fithren. Damit konnen homogene Strukturen kaum erzielt werden, und dies
fiihrt zu Strukturunterschieden zwischen Boden und Oberseite in monodispersen
Hydrogel-Schiaumen. Bei geringen Fliissigkeitsanteilen entstehen ungeordnete,
aber monodisperse Schiaume. Diese Erkenntnisse unterstreichen die Bedeutung
der Abstimmung charakteristischer Zeiten von Schaumalterung und -verfestigung
im Schaumtemplatierungs-Prozess [30].

Die vorliegende Arbeit zielt darauf ab, mittels Simulationen die optimale Struk-
tur fiir eine uniaxiale Druckbelastung zu identifizieren, um die Effizienz dieses
zweistufigen Herstellungsprozesses weiter zu steigern. Dabei ist zu beachten, dass
verschiedene Parameter die effektiven Eigenschaften auf unterschiedliche Weise
beeinflussen. Systematische Studien sind daher unerlésslich, um den komplexen
Zusammenhang zwischen Struktur und Eigenschaften zu verstehen und den Ein-
fluss einzelner Merkmale auf der Blasenskala zu identifizieren. Diese Erkenntnisse
bilden die Grundlage fiir die gezielte Optimierung der Schaumstrukturen und ihrer
resultierenden Eigenschaften.

15



2 Grundlagen zur computergestiitzten Forschung an Schdumen

2.2 Eigenschaften von Schaumen auf
verschiedenen Langen- und Zeitskalen

2.2.1 Mikrostrukturelle Eigenschaften von Schaumen

Ein umfassendes Verstidndnis von Schiumen erfordert eine differenzierte Be-
schreibung iiber mehrere Lingenskalen, die von der molekularen Ebene bis zur
makroskopischen Struktur reicht. Diese multiskalige Betrachtung ermoglicht ein
tiefgreifendes Verstindnis der komplexen Wechselwirkungen und physikalischen

Phinomene in Schaumsystemen.

Fliissige Schidume weisen charakteristische Strukturen auf molekularer, mikrosko-
pischer und makroskopischer Ebene auf. Abbildung 2.1 illustriert diese Strukturen
auf verschiedenen Lingenskalen. Schiaume stellen komplexe Systeme dar, deren
Eigenschaften maB3geblich durch den Fliissigkeitsgehalt bestimmt werden [35].
Eine Klassifizierung in nasse und trockene Schiume erfolgt anhand des Fliissig-
keitsanteils, wobei sich signifikante Unterschiede in Struktur und physikalischen
Eigenschaften zeigen. Der Fliissigkeitsgehalt eines Schaums wird quantitativ
durch den fliissigen Volumenanteil yj charakterisiert, der als das Verhiltnis des
Fliissigkeitsvolumens V; zum Gesamtvolumen des Schaums Vi, definiert ist,

Xl = Vl/vfoam- (21)

Diese GrofB3e steht in direktem Zusammenhang mit der Dichte p des Schaums,
welche durch die Beziehung

p=pxi+pe(l—2)=px0 (2.2)

beschrieben wird. Hierbei reprisentieren p; und p, die Dichten der Matrixphase
bezichungsweise des Gases. Aufgrund der deutlich geringeren Gasdichte im
Vergleich zur Fliissigkeitsdichte kann der zweite Term in der Regel vernachléssigt
werden.
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Plateau-Kanten
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Fliissiger Schaum Tensid-Molekiile Oligomere in Plateau-Kante

Abbildung 2.1: Schematische Darstellung eines fliissigen Schaumes mit den Charakteristika von der
Mikro- zur Makroskala.

Abhingig vom Fliissigkeitsanteil weist die Struktur des Schaums verschiedene
charakteristische Merkmale auf. Die Darstellung in Abbildung 2.1 links verdeut-
licht das Spektrum der Schaumstrukturen und hebt die wichtigsten strukturellen
Unterschiede hervor. Im Grenzfall eines sehr hohen Fliissigkeitsanteils, bei dem
es zum Kohésionsverlust der Blasen kommt, geht der Schaum in eine blasenhalti-
ge Fliissigkeit (engl. bubbly liquid) iiber. In diesem Zustand weisen die Blasen
eine anndhernd sphirische Morphologie auf. Nasse Schidume zeichnen sich durch
einen hohen Fliissigkeitsanteil aus, der deutlich tiber 1 % liegt. Hier weicht die
Form der Blasen von Kugeln ab, und an jedem Kontakt der Blasen untereinan-
der zeigen sich Abflachungen. Die Fliissigkeit akkumuliert sich primér in den
Plateau-Kanten (engl. Plateau borders), die als Kanile finiter Breite fungieren.
Bei weiterer Reduktion des Fliissigkeitsgehalts unterliegen die Schaumstrukturen
charakteristischen geometrischen Transformationen [9]. Die Plateau-Kanten sind
kleiner und die Form der Blasen nihert sich bei zunichst abgerundeten Kanten und
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Vertices der Form von Polyedern. Diese Verinderungen markieren den Ubergang
zu trockeneren Schaumstrukturen. Im Grenzfall eines sehr trockenen Schaums
(engl. dry foam limit) mit Fliissigkeitsanteilen von y; < 0,05 nehmen die Blasen
aufgrund der Wechselwirkungen mit ihren Nachbarn polyedrische Form an, mit
diinnen Flussigkeitsfilmen (Lamellen) zwischen den Blasen. Dabei haben die
Plateau-Kanten einen vernachlidssigbaren Querschnitt.

Die Oberflachen dieser Polyeder bestehen aus diinnen Fliissigkeitsfilmen, auch
Lamellen genannt, die aufgrund von Druckunterschieden zwischen benachbar-
ten Blasen gekriimmt sind. An den Kanten des Polyeders treffen jeweils drei
dieser Filme aufeinander und bilden fliissigkeitsgefiillte Kanile, die als Plateau-
Kanten bezeichnet werden — benannt nach Joseph Plateau. Da die Kriimmung der
Fliissig-Gas-Grenzflache endlich sein muss (Young-Laplace-Gleichung), weisen
diese Plateau-Kanten eine von Null verschiedene Dicke auf. Der Querschnitt
jeder Kante hat dabei eine charakteristische Form, ein Dreieck mit konkav ge-
kriimmten Seiten. An den Ecken des Polyeders treffen jeweils vier Plateau-Kanten
aufeinander und bilden Knoten zwischen den polyedrischen Blasen. Bei Tensid-
Oligomer-Schidumen, die im Templatierungsprozess Verwendung finden, sind in
der Flussigkeit Molekiile enthalten, die verfestigt werden. Diese Oligomere finden
sich in den Plateau-Kanten und Knoten.

Schaumfilme streben prinzipiell eine Minimalfliche (engl. minimal surface) an,
da sie unter den gegebenen Randbedingungen, die durch die benachbarten Bla-
sen des Schaums vorgegeben sind, die kleinstmogliche Oberfliche einnehmen.
Charakteristisch fiir eine Minimalfldche ist, dass ihre mittlere Kriimmung iiberall
Null ist. Durch die Minimierung der Oberflichenenergie nehmen die Lamellen
die Form eines diinnen Films mit nahezu konstanter Dicke an.

Im Allgemeinen sind Schaumfilme nur einige Nanometer dick und inhirent in-
stabil. Ein Film, der ausschlieBlich aus reinem Wasser besteht, wiirde unter dem
Einfluss von van der Waals Kriften spontan kollabieren [36], da der Abstand
zwischen den beiden Gas-Wasser-Grenzflaichen verschwindet, was zum Platzen
des Films fiihrt.
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Zur Stabilisierung von Schiumen kommen hiufig Tenside zum Einsatz. Diese
oberflachenaktiven Molekiile reduzieren die Oberflichenenergie und stabilisieren
die Filme gegen Zerreiflen. In wissrigen Schaumen sind die Tenside amphiphil,
das heifit, sie besitzen sowohl eine hydrophile als auch eine hydrophobe Seite. In
wissriger Losung adsorbieren sie bevorzugt an der Grenzfliache zwischen Fliissig-
keit und Gas und bilden dort eine Monoschicht [37]. Durch die Bedeckung beider
Oberflachen mit diesen geladenen Monoschichten entsteht eine elektrostatische
AbstoBung, die der van der Waals Anziehung entgegenwirkt. Dadurch stabilisieren
sich die Schaumfilme bei einer Dicke, bei der sich diese Krifte im Gleichgewicht
befinden. Diese AbstoBBung zwischen den Grenzflachen wird als Trennungsdruck
(engl. disjoining pressure) bezeichnet [35].

Feste Schiume lassen sich hinsichtlich ihrer Struktur analog zu fliissigen Schéu-
men beschreiben. Die hierarchisch strukturierte Morphologie ldsst sich auf drei
Ebenen charakterisieren: der Mikro-, Meso- und Makroebene. Auf der Mikro-
ebene stellen die Stege (engl. struts) die fundamentalen Strukturelemente dar.
Hinsichtlich der Gesamtstruktur eines Schaums entsprechen diese den Plateau-
Kanten fliissiger Schdume. Die Stege konnen unterschiedliche Querschnittsformen
aufweisen, wie dreieckig, kreisformig oder konkav. Ihre Dicke und Linge variie-
ren je nach Schaumtyp und Herstellungsprozess. Das Profil ist oft ungleichmifig,
mit einer Aufdickung an den Knotenpunkten und einer Verjiingung der Stege zur
Mitte hin. Die Oberflichen der Stege und Zellwinde konnen glatt oder rau sein,
abhiingig vom Material und Herstellungsprozess. In manchen Fillen weisen die
Stege und Zellwinde selbst eine feinere Porositit auf. Auf mikroskopischer Ebene
sind oftmals Risse, Fehlstellen oder Einschliisse in den Stegen und Knotenpunk-
ten vorhanden. Die Mesoebene umfasst die Betrachtung einzelner Poren, deren
Dimensionen sich typischerweise im Millimeterbereich bewegen. Diese gasge-
fuillten Zellen werden von einem Netzwerk aus Stegen und Wénden umschlossen.
Hierbei unterscheidet man zwischen offenen und geschlossenen Poren: Wihrend
geschlossene Poren vollstindig von Stegen und Winden umhiillt sind, weisen
Schiume mit offenen Poren lediglich Stege auf, was eine Durchstromung ermog-
licht. Auf der Makroebene erfolgt die Betrachtung eines Porenensembles bis hin
zur gesamten Probendimension, wobei der Schaum als Kontinuum approximiert
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wird. Die geometrische Konfiguration wird mafigeblich durch die Morphologie
und Anordnung der Poren bestimmt.

Zur Quantifizierung fester Schidume liegt der Fokus hédufig auf dem relativen
Volumen der dispersen Phase — des Gases— und daher wird der Gasanteil genutzt,
um die Porositit auszudriicken. Diese steht in komplementérer Beziehung zum
Anteil der Matrixphase cs = V¢/vy, vgl. Gleichung (2.1). In der vorliegenden Arbeit
wird primér die Porositit

9=(Vd—Vf)/Vd= 1—6‘5 (2.3)

als charakteristische GroBe herangezogen, die der Ubersichtlichkeit halber oft als
Prozentwert angegeben wird.

2.2.1.1 Schaume im Gleichgewicht

Die Struktur eines Schaums im Gleichgewicht wird durch die Minimierung der
Grenzflichenenergie bestimmt, welche auf lokaler Ebene durch einfache geome-
trische Gesetze charakterisiert wird. Diese Gesetze, die sowohl fiir einzelne Filme
als auch fiir Anordnungen mehrerer Blasen gelten, werden in diesem Abschnitt
beschrieben.

Die physikalischen Eigenschaften von Schiumen werden mafligeblich durch zwei
fundamentale Konzepte bestimmt: die Oberflachenspannung und den Laplace-
Druck. Diese Phidnomene sind entscheidend fiir das Verstindnis der Struktur,
Stabilitdt und Dynamik von Schiumen.

Die Oberflichenspannung resultiert aus den Kohisionskriften zwischen den Mo-
lekiilen einer Fliissigkeit und ist definiert als die Energie, die benotigt wird, um
die Oberflache einer Fliissigkeit zu vergroern [36]. Mathematisch lésst sich die
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Oberflachenspannung ¥ als Kraft pro Langeneinheit oder als Energie pro Fldachen-
einheit ausdriicken. Eine Zunahme der Grenzflichenflache um dS bewirkt eine
Anderung der Energie dEys um

dE.¢ = dS. (2.4)

Die Oberfldchenenergie ist fiir jede Grenzflache zweier Phasen definiert, und direkt
proportional zu dieser. Betrachtet werden kann sie nur auf einer Skala, die im
Vergleich zur GroBe der Molekiile grof ist, d.h. auf makroskopischer Ebene, auf
der die Grenzfldche als kontinuierlich angesehen werden kann. Diese Annahme
liegt dieser Arbeit durchgingig zugrunde. Daher hingt die Energie ausschlieflich
von der Grofle der Grenzfliche ab und nicht von ihrer Form, und entspricht der
Energie einer ebenen Oberfliche gleicher Ausdehnung [35].

Wenn eine Grenzfliche gekriimmt ist, induziert die Oberflichenspannung Nor-
malkrifte, die im Gleichgewicht durch den Druck auf beiden Seiten kompensiert
werden. Die Beziehung zwischen Druck und Oberflichenspannung wird von Form
der Grenzfliache bestimmt. Die mittlere Kriimmung einer beliebig gekriimmten
Fliche ergibt sich aus den zwei Hauptkriimmungsradien r; und r,. Handelt es
sich um eine Kugel, so vereinfacht sich die mittlere Kriimmung zu 2/r = 1/r; 4+ 1/r,.
Eine Gas-Fliissigkeit-Grenzfliche verhilt sich normalerweise entsprechend des
Young-Laplace-Gesetzes [9]. Dieses driickt den Druckunterschied iiber die Grenz-
flache aus. Der Laplace-Druck P einer einzelnen Blase in einer Fliissigkeit [35]
betragt

_

Teq.

P 2.5)

mit der Oberflichenspannung y und dem Radius der Blase 7. Fiir eine einzelne
Seifenblase in der Luft, oder einen einzelnen Film in einem Schaum, muss eine
Anpassung auf P = 47/r,, erfolgen, da zwei Grenzflichen zu beriicksichtigen sind.
Abbildung 2.2 illustriert dies.

Die drei Plateau-Gesetze [38], formuliert von Joseph Plateau, beschreiben die
grundlegenden geometrischen Eigenschaften von Schaumen und Schaumfilmen
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Abbildung 2.2: Stabilisierung einer Gasblase. Dargestellt sind die kriimmungsgetriebene Oberfldchen-
minimierung und die Gegenkraft durch Gasdruck innerhalb der Blase.

im Gleichgewichtszustand. Die Beschreibungen basieren auf einigen Nédherun-
gen. Sie gelten fiir einen idealen Schaum, der sehr trocken ist und der sich im
mechanischen Gleichgewicht befindet und daher statisch ist. Aulerdem wird seine
Energie als proportional zur Oberfliche der Blasen definiert und der Schaum
als inkompressibel angenommen. Diese Gesetze, die aus der Minimierung der
Oberflachenenergie resultieren, umfassen drei Hauptprinzipien: Erstens treffen
Schaumfilme stets in Gruppen von drei an einer Kante aufeinander, wobei sie
Winkel von jeweils 120° bilden. Zweitens treffen sich diese Kanten in Gruppen
von vier an einem Punkt, dem sogenannten Plateau-Knoten, und bilden dabei den
Tetraederwinkel von etwa 109,475°. Drittens ist die mittlere Kriimmung eines
Schaumfilms konstant iiber seine gesamte Oberfldche.

2.2.1.2 Dispersitat und Unordnung

Dispersitéit und Unordnung sind wichtige strukturelle Eigenschaften von fliissigen
und festen Schiumen und sie dienen als Mal}, um ihre Struktur zu charakterisieren.
Der Ordnungsgrad der Mikrostruktur beeinflusst mafgeblich die resultierenden
Eigenschaften. Dispersitit bezieht sich auf die Verteilung der Blasengréf3en inner-
halb des Schaums und kann von monodispers (einheitliche Grofe) bis polydispers
(breite GroBenverteilung) variieren. Unordnung zeigt sich in der raumlichen An-
ordnung der Blasen und der Geometrie der Blasen bzw. der Poren. So kénnen

22



2.2 Eigenschaften von Schiumen auf verschiedenen Ldngen- und Zeitskalen

monodisperse Schiume sowohl geordnet als auch ungeordnet sein. In fliissigen
Schiumen fithren Alterungsprozesse wie Ostwald-Reifung und Koaleszenz zu
einer zunehmenden Polydispersitit und erhohen die Unordnung iiber die Zeit.
Bei festen Schiumen beeinflusst die Dispersitit signifikant die resultierenden
Eigenschaften des Schaums, einschlielich seiner effektiven Steifigkeit.

2.2.2 Metastabilitat und Alterung fllissiger Schaume

2.2.2.1 Mechanismen der Schaumalterung

Feste Schiume entstehen in vielen Herstellungsprozessen durch die Verfestigung
fliissiger Schaume. Die Vorhersage und Kontrolle der Morphologie der fliissigen
Schiume sind wichtig, da die resultierenden Eigenschaften der festen Schdume
mafgeblich durch die Struktur beeinflusst werden. Eine verbesserte Vorhersage
der Schaummorphologie optimiert nicht nur die Herstellungsprozesse, sondern
ermoglicht es, Materialien mit vordefinierten Eigenschaften zu erzielen [8]. Die
Herausforderung bei der Vorhersage der Morphologie liegt in der inhdrenten Insta-
bilitdt fliissiger Schiaume. Sie sind thermodynamisch instabil und entwickeln sich
zu einem Zustand minimaler Grenzflichenenergie hin, was letztlich zur Bildung
einer homogenen Fliissigkeitsphase fiihrt. Diese metastabilen Systeme unterliegen
einem komplexen Zerfallsprozess, der durch das Zusammenspiel verschiede-
ner Mechanismen auf unterschiedlichen Lingen- und Zeitskalen gekennzeichnet
ist [9]. Es tragen hauptsichlich drei Prozesse zur Alterung und letztlich dem Zerfall
bei. Dies sind die gravitationsgetriebene Drainage, das Reiflen von Schaumfilmen
mit der Koaleszenz von Gasblasen und Gasdiffusion zwischen Blasen (Ostwald-
Reifung). Abbildung 2.3 skizziert die drei Prozesse. Jeder dieser Mechanismen
tragt auf unterschiedliche Weise zur Verdnderung der Schaumstruktur bei und
beeinflusst deren Stabilitit. Um das Verhalten von Schidumen besser zu verstehen
und zu kontrollieren, ist es wichtig, diese Prozesse im Detail zu betrachten.
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(a) Koaleszenz — Reiflen (b) Ostwald-Reifung — (c) Drainage — Aus-
des trennenden Schaum- Gastransfer zwischen den  fluss von Fliissigkeit aus
films. Blasen. Schaumfilmen.

Abbildung 2.3: Schematische Darstellung der grundlegenden Prozesse der Schaumentwicklung auf
der Blasenskala. Die Alterungsmechanismen umfassen (a) die Koaleszenz, (b) die
Ostwald-Reifung, und (c) die Drainage.

2.2.2.2 Drainage

Die gravitationsgetriebene Drainage ist einer der drei Hauptmechanismen, der
die Stabilitidt von flissigen Schiumen begrenzt und deren Alterung bedingt. Sie
entsteht durch den Dichteunterschied zwischen der fliissigen und der gasformigen
Phase des Schaums, wodurch die Fliissigkeit nach unten abflie3t. Dies fiihrt zu
einer Verteilung, bei der der obere Teil des Schaums trockener wird, wihrend sich
am Boden ein nasserer Bereich bildet. Gleichzeitig bewirkt die Schwerkraft eine
Umordnung der Struktur. Grofere Blasen steigen auf, wihrend kleinere am Boden
verbleiben, was zu einem Gradienten in den Blasengrofen fiihrt. Dieser Effekt wird
jedoch teilweise durch die FlieBgrenze des Schaums eingeschrinkt. In trockenen
Schidumen erfolgt die Drainage hauptsichlich durch das Netzwerk der Plateau-
Kanten und Knoten [39]. Dem schwerkraftbedingten Fliissigkeitsfluss wirken
verschiedene Krifte entgegen, wie der osmotische Druck, der die Fliissigkeitsent-
fernung hemmt, sowie Kapillareffekte, die Fliissigkeit von nassen zu trockenen
Regionen transportieren. Dies erklart, weshalb Drainage nicht zur vollstindigen
Entleerung des Schaums fiihrt. Ein Schaum auf einem Fliissigkeitsbad erreicht
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einen Gleichgewichtszustand, in dem die Drainage zum Stillstand kommt [40].
Zusitzlich wird der Fluss durch viskose Prozesse in den Kanilen und Knoten
gehemmt, die von der Grenzflichenrheologie der Fliissigphase abhingen. Die
FlieBgeschwindigkeit wird dabei vor allem durch Anderungen der BlasengrofRe
oder des Fliissigkeitsanteils beeinflusst. Da die Drainage die Fliissigkeitsvertei-
lung im Schaum rasch verindert, stellt sie eine erhebliche Einschriankung fiir
Anwendungen und experimentelle Untersuchungen dar. Eine ungleichmifige
Fliissigkeitsverteilung fiihrt zu Heterogenitit in den Eigenschaften und der Sta-
bilitdt gegeniiber anderen destabilisierenden Mechanismen wie Koaleszenz und
Ostwald-Reifung.

2.2.2.3 Koaleszenz

Die Koaleszenz von Blasen ist einer der Alterungsmechanismen fliissiger Schdume.
Sie ist dadurch bedingt, das der diinne Fliissigkeitsfilm zwischen zwei benachbar-
ten Blasen reifit, wodurch sich diese zu einer groeren Blase vereinigen. Dieser
Vorgang fiihrt zu einer rapiden Reduzierung der Gesamtblasenanzahl im Schaum
und kann, bei Kontakt mit der Umgebung, sogar zum vollstindigen Verschwin-
den des Schaums fithren. Fiir die Beschreibung ausldsender Faktoren bestehen
verschiedene Hypothesen. Koaleszenz kann sowohl durch mechanische Beanspru-
chung als auch durch thermodynamische Fluktuationen ausgelost werden, was
sie zu einem stochastischen Prozess macht. Intuitiv erscheinen grof3ere Blasen
instabiler, was eine einfache Proportionalitit der Filmrisswahrscheinlichkeit zur
Oberfliache nahelegt. Experimente an drainierenden wissrigen Schiumen zeigten
einen starken Anstieg der Koaleszenzrate unterhalb eines kritischen Fliissigkeitsan-
teils. Dieser hingt vom Tensidtyp und dessen Konzentration ab, nicht jedoch von
der Blasengrofe. Die Initiierung solcher sog. Lawinen konnte auf die Dehnung von
Filmen wihrend Blasenumordnungen zuriickzufiihren sein. Einige Studien schlu-
gen die Existenz eines kritischen Kapillardrucks vor, bei dem Filmrisse induziert
werden [41]. Weitere Experimente an Blasenmonoschichten, bei denen Kapillar-
druck und Blasengrofle unabhingig variiert werden konnten, zeigten jedoch, dass
die Wahrscheinlichkeit von Koaleszenzereignissen proportional zur Filmfldche
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ist [42]. Dies deutet darauf hin, dass die Blasengroe und nicht der Kapillardruck
der kontrollierende Parameter fiir die Koaleszenz ist [43]. Ein umfassendes Ver-
standnis der auslosenden Mechanismen ist von entscheidender Bedeutung, da der
Prozess schnell zur Destabilisierung und Zerstorung des Schaums fithren kann.
Trotz verschiedener Hypothesen bleibt der Prozess aufgrund seiner extremen
Geschwindigkeit und der Kopplung mit anderen Mechanismen wie gravitativer
Drainage, diffusivem Blasenwachstum oder Verdunstung experimentell schwer zu
untersuchen.

2.2.2.4 Ostwald-Reifung

Der Vergroberungsprozess in Schiumen beschreibt den diffusiven Gastransfer
zwischen Blasen. Da jedes Gas teilweise in jeder Fliissigkeit 16slich ist, wirkt die
fliissige Phase des Schaums nicht als vollstdndige Barriere fiir das Gas innerhalb
der Blasen. In der Literatur werden verschiedene Begriffe fiir diesen Prozess ver-
wendet. Haufig findet sich der Begriff ,,Vergroberung® fiir polyedrische Schiume,
wihrend ,,Ostwald-Reifung™ fiir sphirische Blasen in einer Fliissigkeit bevorzugt
wird. In dieser Arbeit werden die Begriffe dquivalent zur Beschreibung genutzt.
Der Laplace-Druckunterschied zwischen Blasen unterschiedlicher GroBe ldsst das
Gas von kleineren zu grofleren Blasen diffundieren. Kleine Blasen verlieren ihr
Gas an die Nachbarn, schrumpfen und verschwinden schlieBlich, was zu einer
Abnahme der Gesamtblasenanzahl iiber die Zeit und zu einer Zunahme der mittle-
ren GroBe der verbleibenden Blasen fiihrt. In trockenen Schidumen resultiert die
Vergroberung aus dem Gasaustausch zwischen den beiden Seiten eines Schaum-
films. Das Gas diffundiert von der konkaven zur konvexen Seite des Films. Um
zu bestimmen, ob eine polyedrische Blase Gas gewinnt oder verliert, miissen die
Gastransfers iiber alle Filme aufsummiert werden. Der Gastransfer wird durch
die Druckdifferenz P, — P> zweier benachbarter Blasen bestimmt, die aus dem
Laplace-Druck folgt. Der Effekt konnte in seinem Ergebnis somit dem der Koales-
zenz dhneln, obwohl der zugrundeliegende physikalische Prozess ein anderer ist.
Da das Gas durch die fliissige Phase des Schaums diffundieren muss, wird die
Vergroberungsrate stark von der physikalischen Chemie der Schaumkomponenten
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beeinflusst [44], aber eine entscheidende Rolle spielt in erster Linie der Fliissig-
keitsanteil des Schaums. Tatsdchlich dominiert die Diffusion der Transfer durch
die diinnen Filme, die benachbarte Blasen trennen, wihrend die Plateau-Kanten
einen vernachlidssigbaren Beitrag leisten. Die Blasentopologie nimmt also eine
fundamentale Rolle dabei ein, welche Blasen wachsen oder schrumpfen. Die gro-
Bere Fliche von Filmen in trockenen Schdumen macht die Vergroberung schneller
als in nassen Schiumen oder blasenhaltigen Fliissigkeiten, wo die Gasdiffusion
zwischen nicht berithrenden Blasen durch die Bulk-Fliissigphase vermittelt wird,
die als Gasreservoir fungiert [45]. Obwohl experimentelle Daten und etablierte
Gesetze zu Vergroberungsraten in alternden Schidumen existieren, bleiben Fragen
zum Zerfallsprozess offen, beispielsweise, wie sich die Vergroberungsrate mit
zunehmendem Fliissigkeitsanteil in médBig nassen Schidumen 4dndert. Aufgrund
ihrer Abhéngigkeit vom Fliissigkeitsanteil ist es leicht vorstellbar, wie der Vergro-
berungsprozess stark mit der Drainage korreliert ist. Da die Drainage die vertikale
Verteilung des Fliissigkeitsanteils verdndert, ist die Vergroberungsrate innerhalb
der Schaumprobe nicht homogen. Sofern es nicht zuerst zum Reiflen von Filmen
kommt, vergrobern die Blasen im oberen Bereich schneller als diejenigen im unte-
ren Bereich. Dieser druckgetriebene Vergroberungsprozess wurde in wissrigen
Schiaumen sowohl theoretisch als auch experimentell umfassend untersucht.

Im Mittelpunkt dieser Forschungsarbeit stehen Struktur-Eigenschaftsbeziehungen.
Kapitel 4 analysiert detailliert die spezifischen Merkmale des Zerfallsprozesses
trockener Schiume mit geringem Fliissigkeitsanteil. Ein Schwerpunkt liegt auf
reiBenden Filmen und der daraus resultierenden Koaleszenz von Blasen. Trotz
umfangreicher Forschung bleibt die Beziehung zwischen der Stabilitit einzelner
Schaumfilme und dem Verhalten makroskopischer dreidimensionaler Schiume
unklar. Ein weiterer Fokus liegt auf dem Einfluss der Schaumvergroberung. Diese
Arbeit zielt darauf ab, den Einfluss einzelner Alterungsmechanismen auf die
Morphologie abzubilden.
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2.3 Charakterisierung von Schaumen

2.3.1 Strukturdynamik flissiger Schaume

Die Forschung an Schiaumen hat in den vergangenen Jahrzehnten beachtliche
Fortschritte erzielt. Diverse Methoden bilden die komplexen Eigenschaften und
Prozesse in Schiumen ab und ermdoglichen die Analyse von Struktur und Eigen-
schaften. Studien untersuchten verschiedene statistische Eigenschaften sowohl in
mono- als auch in polydispersen zweidimensionalen Schiaumen. Sie nutzten dafiir
unterschiedliche experimentelle Ansétze, beispielsweise optische Beobachtungen.
Zu den Bildgebungstechniken zihlen unter anderem Fluoreszenzmikroskopie [46],
und Aufnahmen mit handelstiblichen Webcams [47], um die quantitative Entwick-
lung aufzuzeichnen. Ahnlich berichten Roth et al. [48] iiber Vergroberungsdyna-
miken, die sie mittels Fotografien beobachteten.

Drei Hauptmechanismen tragen zur Alterung von Schiumen bei [35]. Erstens
die Drainage — unter dem Einfluss der Schwerkraft, zweitens die Vergroberung —
Gastransfer zwischen Blasen und drittens die Koaleszenz — Reiflen des trennenden
Fliissigkeitsfilms. Obwohl diese drei Prozesse bekanntermafen die dynamische
Entwicklung von Schiumen bestimmen, bleibt ein Problem bestehen: Es fillt
schwer, den Beitrag einzelner, isolierter Prozesse zur gesamten Strukturbildung
aufzuschliisseln. Um die individuellen Prozesse zu untersuchen, bietet sich an,
andere beitragende Mechanismen zu unterdriicken. Dafiir wurden verschiedene
Ansiitze vorgeschlagen. Rio et al. [41] geben dazu einen Uberblick iiber ausge-
reifte experimentelle Designs. Beispielsweise untersuchten Deminiere et al. [49]
den von Koaleszenz dominierten Entwicklungsprozess in einem Modellmaterial
(Emulsion); Carrier und Colin [42] stellten einen Zusammenhang zwischen dem
Auftreten von Koaleszenz und dem Fliissigkeitsanteil her; und Forel et al. [50]
verfolgten einzelne Koaleszenzereignisse mit einer hochauflosenden Kamera und
schlussfolgerten, dass die Koaleszenzwahrscheinlichkeit proportional zur Gro83e
des trennenden Films ist.
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Dennoch bleiben Probleme bestehen. Wihrend sich Drainage und Vergroberung
modellieren lassen und bereits umfangreich erforscht wurden, bleibt die Koales-
zenz weniger gut verstanden [51]. Der Schaumzerfall hingt hauptsidchlich von
den Eigenschaften einzelner Filme ab. Daher konzentrierten sich experimentelle
und theoretische Untersuchungen vor allem auf das Reifen isolierter, einzelner
Schaumfilme in einfachen Geometrien [52]. Verschiedene Ansitze heben die
Zerstorung einzelner Schaumfilme [53] und die Koaleszenz mit Fokus auf topolo-
gische Umordnungen [54] hervor. Viele Experimente nutzen zweidimensionale
Schaumstrukturen, da sie einfacher zu handhaben sind [48]. 3D-Experimente
erweisen sich als kostspieliger und komplexer hinsichtlich der Aufnahmen und
die Erfassung stellt oft eine technische Herausforderung dar.

2.3.2 Mechanische Eigenschaften fester Schaume

Zur Charakterisierung von Metallschdumen bestehen verschiedene etablier-
te Methoden, die sich in mehrere Kategorien einteilen lassen. Ein wesent-
licher Aspekt ist die Bestimmung der Schaummorphologie, die Porengrofie,
Porositidt und Dichteverteilung umfasst. Hierfiir stehen sowohl zerstérungs-
freie als auch zerstorende Priifverfahren zur Verfiigung. Zu den zerstérungs-
freien Verfahren gehoren Rontgendurchleuchtung und Radioskopie, Rontgen-
Computertomographie, Wirbelstrom-Sensorik, Porosimetrie und Permeametrie
sowie Farbeindringung [10, 55, 56]. Als zerstorendes Priifungsverfahren ist die
optische Mikroskopie zu nennen, bei der eine Zerteilung des Schaums erforderlich
ist [56]. Zur Bestimmung der Schaumeigenschaften kommen verschiedene Metho-
den zum Einsatz. Zerstorungsfreie Priifverfahren umfassen akustische Messungen
zur Ermittlung der Schallabsorption, Schwingungsanalysen zur Bestimmung des
Elastizitditsmoduls und Verlustfaktors sowie Messungen der elektrischen und ther-
mischen Leitfihigkeit [56, 57]. Zerstorende Verfahren beinhalten mechanische
Tests, die analog zu Tests an Vollmaterialien durchgefiihrt werden. Diese umfassen
uniaxiale, biaxiale, multitaxiale und hydrostatische Belastungen in Druck, Zug
und Torsion sowie Biegeversuche, die als konstante, quasi-statische, dynamische
oder zyklische Belastung erfolgen koénnen [56].

29



2 Grundlagen zur computergestiitzten Forschung an Schdumen

Die vorliegende Arbeit untersucht in virtuellen Experimenten Schaumstrukturen
hinsichtlich ihres Druckverhaltens. Daher gehen die folgenden Erlduterungen auf
das Verhalten von Metallschdaumen unter quasi-statischer Druckbelastung.
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Abbildung 2.4: Allgemeines Spannungs-Verzerrungs-Diagramm von Metallschdumen. Gekennzeich-
net sind die Plateauspannung opy, die plastische Versagensspannung opcs und der
Verdichtungspunkt &4. Darstellung in Anlehnung an [58].

Der typische Verlauf eines uniaxialen Druckversuchs von Metallschiumen ist in
Abbildung 2.4 illustriert. Das Spannungs-Verzerrungs-Diagramm fiir Druckbe-
lastung weist drei charakteristische Phasen auf: die pseudoelastische Phase, die
Plateauphase und die Kompressionsphase. In der pseudoelastischen Phase zeigt
sich ein linearer Anstieg der Spannung. Trotz des scheinbar elastischen Verhal-
tens treten bei Metallschaumen bereits frithzeitig plastische Verzerrungen an den
Verbindungsstellen der Stege auf. Dies resultiert in einem niedrigeren Elastizi-
tatsmodul als fiir ein entsprechendes Vollmaterial erwartet. Der Entlastungspfad
in dieser Phase verlduft steiler als der Belastungspfad, da in diesem Fall die rein
elastische Verzerrung sichtbar wird [59, 60]. Die Phase endet mit dem Kollaps der
ersten Porenlage, wobei die unter dieser Bedingung herrschende Spannung als
plastische Versagensspannung opcs bezeichnet wird [58].
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Die anschlieBende Plateauphase zeichnet sich besonders bei offenporigen Schéu-
men durch ein ausgeprigtes Plateau auf Hohe der Plateauspannung opr, aus [59].
Wihrend dieser Phase biegen sich zunichst die Stege, bis sie bei entsprechend
hoher Spannung brechen, was zum Kollaps der Poren fiihrt. Aufgrund der Lokali-
sierung von Spannungen und Verzerrungen kollabieren die Poren nicht simultan,
sondern sukzessive in horizontalen oder geneigten Deformationsbédndern [61].

Die Kompressionsphase setzt ab dem Verdichtungspunkt & ein, an dem sich die
Stege beriihren. In dieser Phase wird die Struktur weiter komprimiert, wobei die
Spannung rapide ansteigt und nur noch geringfiigige Verzerrungen auftreten [59].
Der markante Spannungsanstieg resultiert aus dem Kontakt der einzelnen Stege
und stellt einen rein geometrischen Effekt dar [58]. In dieser Phase verhilt sich
der Schaum dhnlich einem Vollmaterial, da alle Poren bereits kollabiert sind.

An dieser Stelle sei darauf hingewiesen, dass fiir die Studien der vorliegenden
Arbeit ein rein elastisches Materialverhalten als grundlegende Annahme dient.
Diese Vereinfachung ermdoglicht eine fokussierte Analyse der grundlegenden
Zusammenhinge zwischen Porenstruktur und effektiven Eigenschaften, ohne
plastische Verformungen zu beriicksichtigen.

2.4 Synopsis computergestiitzter Ansatze

2.4.1 Digitale Zwillinge von Schaumen

Digitale Zwillinge sind virtuelle Reprisentationen physischer Objekte, Prozesse
oder Systeme. Im Bereich der Materialwissenschaften spiegeln sie beispielsweise
komplexe Materialsysteme detailliert wider und bieten vielfiltige Moglichkeiten
zur Analyse und Optimierung [62]. Im Gegensatz zu experimentellen Methoden,
bei denen der Zugriff auf bestimmte Materialparameter oft herausfordernd ist,
liefern digitale Zwillinge von Schaumstrukturen eine vollstindige und zugéing-
liche Darstellung der mikrostrukturellen Eigenschaften und der Morphologie.
Zur Generierung digitaler Zwillinge von Schdumen existieren zwei grundlegende
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Ansitze. Zum einen lassen sich reale Schiume mittels bildgebender Verfahren wie
Computertomographie digital rekonstruieren. Zum anderen konnen Strukturen
algorithmusbasiert digital generiert werden. Beide Methoden haben Vor- und
Nachteile hinsichtlich Genauigkeit, Flexibilitdt und Aufwand.

Im Kontext der Schaumtemplatierung, einer vielversprechenden Methode zur
Herstellung maigeschneiderter fester Schaume, bieten digitale Zwillinge Mog-
lichkeiten zur Auslegung der Materialsysteme und zur Optimierung des Herstel-
lungsprozesses selbst. Dabei konnen die einzelnen Prozessschritte abgebildet
werden, einschlieBlich der Materialeigenschaften, Prozessparameter und Umge-
bungsbedingungen. Im Fokus der vorliegenden Arbeit stehen fliissige und feste
Schiume entlang der Prozesskette der Templatierung. Anhand des virtuellen
Schaumes ist es moglich, systematisch die Beziehungen zwischen Struktur und re-
sultierenden Eigenschaften zu untersuchen. Indem eine Vielzahl unterschiedlicher
Strukturen eingestellt und erzeugt wird, lassen sich verschiedene Szenarien und
Parametereinstellungen virtuell testen und Schaumeigenschaften prizise vorhersa-
gen. Die Simulationen iiberbriicken damit die Kluft zwischen ,,polydispersen” und
,,monodispersen‘‘ experimentellen Forschungsansitzen [8] und erdffnen neue We-
ge zur gezielten Steuerung von Strukturen und Eigenschaften der resultierenden
Schiume.

Digitale Zwillinge ermdglichen eine quantitative Analyse von Strukturparametern
wie Porengrofenverteilungen, Porenformen und Porositét. Durch die Kopplung
mit Simulationsmodellen konnen Prozesse wie Schaumalterung oder mechanische
Eigenschaften virtuell untersucht werden. Ein wesentlicher Vorteil digitaler Zwil-
linge liegt in der Durchfiihrung virtueller Experimente, die in der Realitédt schwer
oder kostspielig wiren. So kdnnen beispielsweise neue Schaummaterialien mit
maBgeschneiderten Eigenschaften entwickelt werden. Durch die Kombination
mit anderen computergestiitzten Methoden, wie der in dieser Arbeit verwende-
ten Phasenfeld-Methode, erdffnen sich neue Perspektiven fiir ein umfassendes
digitales Materialdesign.
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2.4.2 Modellierung und Simulation von flissigen
Schaumen

Die Komplexitit der Schaumalterung erfordert Ansitze, die es ermdglichen, ein-
zelne Alterungsprozesse isoliert zu untersuchen. Dabei stellen numerische Simula-
tionen ein leistungsfihiges Werkzeug dar. Ein wichtiger Aspekt bei numerischen
Simulationen von Schaumstrukturen ist eine akkurate Reprisentation der gesamten
topologischen Entwicklung und des Skalierungsverhaltens [63]. Rechenmodelle
fiir sich entwickelnde Schdume wurden mit unterschiedlichen Schwerpunkten
vorgestellt. Kelager et al. entwickelten eine Methode, um 2D-Schidume fiir Compu-
tergrafikanwendungen darzustellen [64]. Andere 2D-Modelle fiir die Entwicklung
trockener Schiaume zielen auf eine physikalisch korrekte Darstellung ab und bil-
den sowohl Vergréberung als auch Koaleszenz ab. Hierbei erwies sich das auf
finiten Elementen basierende Werkzeug Surface Evolver von Brakke [65] als
beliebtes Instrument zur Behandlung komplexer Schaumgeometrien. Das Modell
von Chae et al. [63], das auf einer Kombination aus Massentransfer, Knoten-
punktbewegung und Kantenrelaxation basiert, erfasst auch Oberflichenspannung
und verfolgt Kanten. Kern et al. [66] schlugen ihr viskoses Schaummodell vor,
das die 2D-Entwicklung simuliert, um die Dynamik von Schaum unter viskosen
Widerstandskriften an den beweglichen Plateau-Kanten zu beschreiben. Neue-
re Ansitze, die auf der Immersed-Boundary-Methode basieren, untersuchen das
2D-statistische Verhalten von trockenem Schaum [67]. Dieses Modell erfasst
die Vergroberung im Grenzfall des trockenen Schaums. Sayes Modell behandelt
die unterschiedlichen Zeit- und Langenskalen der Prozesse mit einer Reihe von
multiskaligen, miteinander verkniipften Algorithmen [68] und erzielt bemerkens-
werte Darstellungen der Schaumdynamik. Viele Ansitze erfordern jedoch eine
komplizierte Gittergenerierung oder Grenzflachenverfolgung und sind daher mit
einem hohen Rechenaufwand verbunden. Folglich 16sen numerische Experimente
makroskopische Schidume oft nicht auf.
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2.4.3 Modellierung und Simulation von festen Schaumen

Effiziente Algorithmen zur digitalen Generierung von Schaumstrukturen bilden
die Grundlage fiir die Simulation der Eigenschaften von Schiumen. In diesem
Kontext wird im Rahmen dieser Arbeit ein weitergehender Ansatz entwickelt, der
auf einer kompakten, aber zufilligen Kugelpackung basiert und in einer fritheren
Arbeit vorgestellt wurde [69]. Dieser Algorithmus nutzt die Mittelpunkte generier-
ter Kugeln als Ausgangspunkt fiir eine Voronoi-Zerlegung, gefolgt von einer einem
detaillierten Aufbau der Stegformen. Diesem Algorithmus gingen viele rudimenti-
rere Modelle zur Erzeugung offenporiger Schaumstrukturen voraus. Ein einfaches
kubisches Porenmodell zur Berechnung der relativen Dichte wurde von Gibson
und Ashby entwickelt [70]. Hier weisen die Stege einen quadratischen Querschnitt
mit konstanter Seitenlidnge auf. Alle Poren besitzen das selbe Volumen, und die
Stege stehen rechtwinklig zueinander. Ein weiteres Porenmodell von Zhang geht
von einer Tetrakaidecaeder-Zellgeometrie aus [71]. Ein Tetrakaidecaeder hat 14
Fldchen, davon sechs Vierecke und acht Sechsecke. Wie auch bei Gibson und
Ashby kommt auch hier ein quadratischer Querschnitt fiir die Stege zum Einsatz.
Durch die Aneinanderreihung dieser Polyederzellen entsteht eine sehr regelmiflige
Struktur. Die Erzeugung von Schiumen mit unterschiedlichen Porengrofien ist je-
doch nicht moglich, da sich Tetrakaidecaeder verschiedener Groflen nicht nahtlos
zu einer Struktur kombinieren lassen. Ein alternatives Porenmodell von Menges
und Knipschild verwendet Zellen in Form eines pentagonalen Dodekaeders [72].
Diese Struktur fiillt jedoch den Raum nicht vollstindig aus, sodass sich die Poly-
eder nicht liickenlos aneinanderreihen lassen. Die Stege haben einen dreieckigen
Querschnitt und auch eine konstante Dicke. An jedem Knotenpunkt treffen drei
Stege aufeinander, was den Knoten die Form eines Tetraeders verleiht, das heift
einer Pyramide, deren Grundflache ein gleichseitiges Dreieck bildet und deren
drei Seitenflachen ebenfalls gleichseitige, zur Grundfiiche kongruente Dreiecke
sind. Einige andere Modelle [73-75] weisen gewisse Gemeinsamkeiten auf. Auch
diese Arbeiten verfolgen dhnliche Ansétze wie die bereits beschriebenen geometri-
schen Modelle. Keine dieser Varianten geht detaillierter auf die Stegform oder die
Porenverteilung ein. Bemerkenswerte Fortschritte erzielte Redenbach mit einem
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Modell, das den Eigenschaften realer Schdume wie der lokalen Heterogenitit von
Poren und Stegen hinsichtlich Form und Grée sowie dem Vorhandensein ge-
schlossener Winde weitaus besser gerecht wird [76]. In jiingeren Arbeiten kamen
Strukturgenerierungsansitze basierend auf Voronoi-Zerlegung zur Modellierung
verschiedener physikalischer Eigenschaften von geschlossen- und offenzelligen
Schiaumen zum Einsatz [77, 78]. Diese Ansitze liefern Schaummodelle, die die
strukturellen Eigenschaften realer Schiume abbilden. Die Schaummikrostruktur
wird unter Beriicksichtigung der zufilligen Verteilung der Porengrofen modelliert
und erfasst so die Charakteristika realer Schiume gut [79]. Die vorliegende Arbeit
stellt einen verbesserten Algorithmus zur digitalen Erzeugung von Schaumstruktu-
ren vor. Dies ermoglicht die systematische Regulierung der Schaumtopologie und
die prizise Kontrolle geometrischer Parameter. Zur Erfassung der stochastischen
Natur und der morphologischen Eigenschaften realer offenporiger Schiume wird
eine Reihe von Schiaumen mit verschiedenen morphologischen Parametern erzeugt
und in simulierten quasi-statischen Kompressionsexperimenten getestet.

Neben dem Metall, aus dem die Schdume bestehen, hat ihre Strukturgeometrie
einen erheblichen Einfluss auf die resultierenden mechanischen Eigenschaften
des Schaums [7]. Dabei spielt nicht nur der Volumenanteil des Metalls eine Rolle,
sondern die mechanischen Eigenschaften hidngen auch stark von der Schaumtopo-
logie ab [80-82]. Die Klasse der Schiume umfasst eine grofle Vielfalt komplexer
Strukturen mit einem breiten Spektrum geometrischer Parameter, die variieren
konnen. Dazu gehoren die Querschnittsgeometrie der Stege, die Stegausrichtung
sowie die Verteilungen von Stegdicke und Porengrof3e [82]. Dies spannt einen gro-
Ben Parameterraum auf, der einer Optimierung unterzogen werden kann, um eine
giinstige Kombination von mechanischen Eigenschaften und geringer Massen-
dichte zu erzielen. Additive Fertigungsverfahren wie selektives Laserschmelzen
ermdoglichen heutzutage den 3D-Druck fiir eine breite Palette von Materialien, ein-
schlieBlich Metallen vgl. [83, 84]. Dies bietet die Flexibilitit, beliebig komplexe
Strukturen zu realisieren. Die relativ hohen Kosten dieser Verfahren machen es
jedoch wiinschenswert, vielversprechende Geometrien zu identifizieren.

Digitale Methoden zur Erzeugung und Untersuchung von Schaumstrukturen bie-
ten die Moglichkeit zur Erforschung des Designraums sowie zur systematischen
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Untersuchung des Einflusses, den ein spezifischer geometrischer Parameter auf das
effektive Materialverhalten hat. Die vorliegende Arbeit konzentriert sich dabei auf
die mechanischen Eigenschaften, indem sie den Einfluss der Schaummorphologie
auf die effektive Steifigkeit untersucht.

Numerische Simulationen im elastischen Bereich ermoglichen den Zugang zur
effektiven Steifigkeit und Streckgrenze einer Struktur [85]. Da die im Rahmen
dieser Arbeit erzeugten Schaumstrukturen eine sehr komplexe Topologie auf-
weisen, stellt die Simulation ihrer Reaktion auf mechanische Belastung eine
herausfordernde Aufgabe hinsichtlich der numerischen Diskretisierung dar. Friihe-
re Forschungsarbeiten nutzten Finite-Elemente-Strukturmechanik-Simulationen,
um die mechanischen Eigenschaften spezifischer Schaumstrukturen zu untersu-
chen [80, 85, 86].

Mit dem Ziel, 3D-Simulationen fiir eine Vielzahl verschiedener Geometrien zu
beriicksichtigen, kommt fiir die vorliegenden Studien eine Phasenfeld-Methode
zur Geometrieparametrisierung der Schaumstrukturen zum Einsatz. Aufgrund der
Modellierung mit diffusen Grenzflichen ermdglicht dieser Ansatz eine numerische
Behandlung auf beliebigen Gittern [87]. Insbesondere lésst sich jede Topologie auf
einem kartesischen Gitter betrachten, wodurch eine komplizierte Netzgenerierung
vermieden wird. Dies bietet die Flexibilitit, verschiedene Strukturen ohne spezifi-
sche numerische Behandlung zu simulieren, und erdffnet somit auch Potenzial fiir
Automatisierung. Die Struktursimulationen der erzeugten Schaumstrukturen erfol-
gen im elastischen Bereich unter Verwendung eines phasenfeldbasierten Losers
fiir Strukturmechanik innerhalb des PACE3D-Frameworks [88].

Die eingefiihrte Methode zur Homogenisierung der Vollfeldsimuationsergebnisse
nimmt ein isotropes effektives Verhalten fiir Strukturen an, die auf statistisch iso-
trope Weise erzeugt wurden. Diese Methode basiert auf einer Kleinste-Quadrate-
Anpassung fiir ein einzelnes Belastungsszenario. Im Gegensatz zu einer einfachen
Homogenisierung, die lediglich die Hauptbelastungsrichtung beriicksichtigt, wie
in [80] beschrieben, bietet die Qualitit der Kleinste-Quadrate-Anpassung einen
aussagekriftigen Indikator zur Bewertung der Isotropieannahme und der Repré-
sentativitit des untersuchten Bereichs. Dariiber hinaus umgeht dieser Ansatz die
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Notwendigkeit, verschiedene Belastungsszenarien fiir jede einzelne Struktur zu
simulieren, was im allgemeinen Fall erforderlich wire, wie beispielsweise in [89]
dargestellt. Dadurch werden Rechenkosten eingespart, was ein wichtiger Fak-
tor ist, wenn ein breiter Parameterraum hinsichtlich der Geometrie abgedeckt
werden soll. Eine Validierung des Ansatzes zur Bestimmung der effektiven Stei-
figkeit wird durch die Anwendung des vorliegenden Homogenisierungsschemas
auf Simulationsergebnisse umgesetzt. Zusitzlich erfolgt eine Untersuchung der
reprasentativen Doménengrofie, um Informationen tiber das Volumen zu erhalten,
ab dem eine Schaumstruktur als isotrop betrachtet werden kann. Dies ist ein
Schliisselaspekt fiir numerische Simulationen, um moglichst viele Rechenkosten
einzusparen, indem keine iibermiflig groen Volumina gewéhlt werden, wihrend
gleichzeitig reprisentative und somit zuverldssige Ergebnisse erzielt werden.

2.4.4 Phasenfeld-Methode und Schaume

In den vergangenen Jahren erwies sich die Phasenfeld-Methode als vielseitiges
Verfahren zur Simulation der zeitlichen Entwicklung von Strukturen und des
Verlaufs von Grenzflichen in verschiedenen Anwendungsfeldern in den Material-
wissenschaften. Die Methode ermoglicht numerische Berechnungen auf beliebig
definierten Gittern durch den Ansatz der diffusen Grenzflichenmodellierung und
vermeidet so eine komplizierte Netzgenerierung zur Auflosung der Schaumstruk-
tur. Komplexe Topologien konnen auf einem kartesischen Gitter betrachtet werden,
was groBe Flexibilitit bietet.

Mehrere Arbeiten entwickelten bereits spezifische Phasenfeld-Modelle, um die
komplexen Dynamiken fliissiger Schiume zu untersuchen und deren charakteristi-
sche Eigenschaften zu erfassen. Uehara [90] schlug ein Mehrphasenfeld-Modell
zur Simulation der Strukturentwicklung eines trockenen 2D-Schaums vor. Das
Modell erfasst sowohl disproportionalen Gastransfer als auch Koaleszenz gleich-
zeitig, beriicksichtigt jedoch keinen Gasdruck. Das Multi-Phasenfeld-Modell fiir
die Mikrostrukturbildung in metallischen Schiumen von Vakili et al. [91] erm6g-
licht die Simulation der Schaumstrukturbildung mit kontrollierter Koaleszenz fiir

37



2 Grundlagen zur computergestiitzten Forschung an Schdumen

nasse Schdume mit hohem Fliissigkeitsgehalt. Lavoratti et al. [92] prédsentieren
ein modifiziertes Phasenfeld-Modell und stellen numerische Studien zur Dynamik
flieBender 2D-Schiume vor, beriicksichtigen jedoch kein Filmreilen und keine
Koaleszenz.

Die Schaumdarstellung bleibt allerdings eingeschrinkt und 16st Schaume im tro-
ckenen Grenzfall oder statistisch und experimentell relevante Dominengrofien
makroskopischer Schdume noch nicht vollstindig auf. Zusitzlich bleibt der Gas-
druck innerhalb der Schdume noch unberiicksichtigt und sollte validiert werden.
Daher entsteht der Bedarf sowohl an einem physikalisch realistischen Rechen-
modell als auch an der Moglichkeit, makroskopische 2D- und 3D-Schiume zu
simulieren.

Im Bereich der festen Schidume konzentrierten sich Untersuchungen auf die Mo-
dellierung von Mikrostrukturbildung und Strukturentwicklung, insbesondere bei
metallischen Schdumen.

Zur Untersuchung der mechanischen bzw. elastischen Eigenschaften fester Schiu-
me kommen in der aktuellen Forschung héufig geometrische Ersatzmodelle zum
Einsatz, die auf idealisierten Einheitszellen basieren [80, 85, 86, 93]. Diese Mo-
delle ermoglichen eine vereinfachte Darstellung der komplexen Schaumstruktur.
Die mechanische Modellierung dieser Schaume erfolgt durch zwei Ansétze. Zum
einen kommen vereinfachte Modelle zum Einsatz, die auf einem Netzwerk aus
Biegebalken basieren [80, 82]. Zum anderen werden Vollfeldsimulationen mittels
Finite-Elemente-Methode (FEM) durchgefiihrt [85, 86].

Bisher finden sich in der Literatur keine Untersuchungen auf Basis kontinuumsme-
chanischer Vollfeldsimulationen fiir stochastische Schaumgeometrien auf Basis
der Phasenfeld-Methode. Bisherige Anwendungen der Phasenfeld-Methode im
Kontext von Schiumen konzentrierten sich hauptsichlich auf die Untersuchung
der Wirmeleitfahigkeit [2, 94-96] und Durchstromung [62]. Die Anwendung der
Phasenfeld-Methode zur Analyse der mechanischen und elastischen Eigenschaften
fester Schiume ermdoglicht ein umfassendes Verstindnis, indem die komplexe
Struktur fester Schaume aufgelost wird.
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3 Methodik

3.1  Modellierung von Flissigschaumstrukturen
mit der Phasenfeld-Methode

Schaum altert durch sukzessive Koaleszenzereignisse von Blasen, die durch das
ReiBen des trennenden Schaumfilms verursacht werden, sowie durch die Rela-
xation der Struktur in einen energetisch giinstigen Zustand. Die Energie eines
Schaums héngt aufgrund der Oberflachenspannung direkt von der Grenzfldche ab,
die die Blasen trennt. Aus Sicht der Modellierung kann die Entwicklung als eine
Minimierung der Oberflachenenergie der Struktur betrachtet werden.

Es wird ein grundlegendes Modell zur Beschreibung von Schaumalterung vorge-
stellt. Dieses Modell beriicksichtigt das spontane Reiflen von Schaumfilmen, das
mit der sukzessiven Koaleszenz von Blasenpaaren einhergeht. Dieser Modellie-
rungsansatz basiert auf einer Allen-Cahn-Formulierung des Phasenfeld-Modells
[97]. Die in dieser Arbeit prisentierte Formulierung enthilt einen Energiedichte-
beitrag, der sicherstellt, dass physikalischen Phasen Werte fiir den Gasdruck nach
der Zustandsgleichung des idealen Gases zugewiesen werden.

3.1.1 Thermodynamische Beschreibung

Die Beschreibung beriicksichtigt ein kompressibles Gas, das von einer inkom-
pressiblen Fliissigkeit umgeben ist in einem zwei- oder dreidimensionalen Gebiet
Q C R? oder Q C R?. Die Gasphase wird durch Schaumfilme in einzelne Zellen
aufgeteilt, die durch die Grenzflachen zwischen den Zellen definiert sind.
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Das Phasenfeld ¢ (x,1) = (¢; (x,1), ¢ (x,1),..., oy (x,1)) beinhaltet die Menge
der N Ordnungsparameter ¢, welche kontinuierliche Komponenten sind. Die
Indizes a, bezeichnen N verschiedene distinktive physikalische Phasen, die
klar unterscheidbar sind. Unter der Voraussetzung, dass ZZZI ¢q = 1 an jeder
Stelle gilt, konnen die Ordnungsparameter des Phasenfeldes als Volumenanteile
der entsprechenden physikalischen gasformigen und fliissigen Phasen interpretiert
werden. Da die Ordnungsparameter ¢, kontinuierlich zwischen O und 1 variieren,
gibt es einen begrenzten Bereich zwischen den Phasen, in dem die Grenzfliche
diffus ist. In diesem Bereich koexistieren die Phasen. Aufgrund der kontinuier-
lichen Variation des Ordnungsparameters dndert sich die Zusammensetzung der
physikalischen Eigenschaften flieBend und proportional zur Zusammensetzung
der Phasen. Die Lage des Schaumfilms zwischen den Phasen o und f ist an der
Stelle definiert, an der §o = @5 = 0,5 gilt. Da die Grenze implizit definiert ist und
sich frei entwickelt, ist weder eine Grenzflachenverfolgung noch das Einbeziehen
komplexer Randbedingungen erforderlich.

Fiir die vorliegende Studie wird das Gesamtfunktional der freien Energie auf dem
Gebiet Q aufgestellt als

1 N
F@1V.N) = [ (ca(0.90)+ 1n(@) )0+ ¥ Full V(@)
a=1

3.1
Dabei ist der positive Parameter € ein Skalierungsparameter, der die Breite des
diffusen Grenzflichenbereichs bestimmt, wobei kleinere Werte von € zu diin-
neren Grenzflichen fithren. Das Funktional besteht aus zwei unterschiedlichen
Teilen. Der erste Teil setzt sich zusammen aus den Dichten der beiden grenzfli-
chenkontrollierenden Terme €a (¢, V¢p) und 1/e w(¢), die in ihrer Summe die
Oberflichenenergie zwischen den verschiedenen Phasen abbilden. Die erste fiir die
Grenzflichenenergie relevante GroBe ist die Gradientenenergiedichte €a (¢, Vo),
die formuliert wird als

a(d, Vo)=Y Yupldapl’. (3.2)

a<f
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3.1 Modellierung von Fliissigschaumstrukturen mit der Phasenfeld-Methode

wobei ¥,p die Oberflichenspannung zwischen zwei Blasen ist und gq5 =
0aVPg — P Vg, nach [97]. Der zweite Term stellt eine freie Oberflichenen-
ergiedichte dar, die gewihlt wird als ein sogenanntes multi-obstacle potential —
ein Potenzial mit mehreren Hindernissen — der Form

N N
LY Yapbadp+ L YapsPa®pds wenn @ € [0,1],
a<f a<f<o

w(o) = (3.3)

o0 sonst,

und Ypps ist ein Term, der eingefiithrt wird, um das Auftreten von unerwiinschten
Drittphasenbeitrigen in Zweiphasengebieten zu vermeiden.

Der zweite Teil des Funktionals ergibt sich aus der Summation der integralen
Beitrige zur freien Energie Fy (T, Vy (), nq) fiir jede Phase und beriicksichtigt
die verbleibenden energetischen Beitrdge — d. h. ohne die Oberflichenenergie —
des Gases innerhalb jeder Blase. Neben der Temperatur 7" und der Stoffmenge ny
als festen Parametern hingt dieser Beitrag zur Bulk-Energiedichte indirekt vom
Phasenfeld ¢ durch die Definition des jeder Phase entsprechenden Volumens V,
ab.

In seiner einfachsten Form kann dieses Volumen definiert werden als

Ve (@)= | 0u(x)a0 (3.4)

Allgemeiner ldsst sich unter Verwendung von Gewichtungsfunktionen Ay (¢),
wie hg (@) = 02 /||¢p]|> mit 0 < hg (¢p) < 1und ¥ by (¢p) = 1 zur Interpolation,
alternativ definieren

Vi () = /g;ha (6 (x))dQ. (3.5)

Die erstgenannte Definition entspricht am ehesten der Interpretation, dass es sich
bei den Ordnungsparametern ¢, um lokale Volumenanteile handelt, und hat den
Vorteil, dass sie ausschlieSlich von den Phasenfeldwerten ¢, der jeweils betrachte-
ten Phase « abhéngt. Die zweitgenannte Definition dagegen kann aus numerischer
Sicht vorteilhaft sein, da die Interpolationsfunktionen in der Regel so gewdhlt
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werden, dass sie 9%a/d¢ = 0 in allen Bulk-Bereichen erfiillen, d.h. es miissen keine
Ableitungsbeitriage auBerhalb der Grenzflichenbereiche beriicksichtigt werden.
Trotz dieser geringfiigigen Unterschiede fithren beide Ansétze zu sehr dhnlichen
Werten fiir die Volumen der Phasen, da die jeweiligen Integrale im Allgemeinen
weitgehend von den Bulk-Bereichen dominiert werden, so dass die jeweilige Wahl
in erster Linie eine Frage der ZweckmabBigkeit ist.

3.1.2 Evolutionsgleichung fiur Phasenfeld

Um das Funktional der freien Energie in Gleichung (3.1) zu minimieren, wird die
Evolutionsgleichung fiir das Phasenfeld nach dem Variationsansatz als Gradien-
tenfluss postuliert, der durch

I0a (8T

mit dem Zeitrelaxationsparameter T gegeben ist. Der Lagrange-Multiplikator

1487
Na:15¢a

3.7)

wird hinzugefiigt, um die Nebenbedingung Z’&’ 99a/9r = 0 einzuhalten. Die Ablei-
tung des ersten Beitrags aus den Oberflichenenergietermen in .% [97] ist gegeben

dureh a(6V8) _ da($.Ve)\ . 10w(9)
a 9 a 5 w
8( FTSEA1 7 )% Fr

Fiir den zweiten Beitrag fiihrt, bedingt durch Fg (T7 Vg () ,nﬁ), eine einfache

3.8)

Anwendung der Kettenregel zu

=
NS

& Fg Vs
) Fp(T,V = — (T,V, — 3.9

da Vg nicht von V¢ abhingt.
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3.1 Modellierung von Fliissigschaumstrukturen mit der Phasenfeld-Methode

GemiB der thermodynamischen Relationen [98] ldsst sich der erste Term als der
negative thermodynamische Druck verstehen

Py =— (3Fﬁ> , (3.10)

Vﬁ T’”B
wihrend die Differentiation der Definition des Volumens Vj (¢) in Gleichung (3.5)
zur Dichte fiihrt a:;ﬂ(;j) = % im allgemeinen Fall, mit der entsprechenden

Vereinfachung zur konstanten Dichte 1 nur fiir o = 8 fiir die einfachere Wahl
hg (¢) = ¢p wie in Gleichung (3.4).

Aus der Kombination beider Beitrige ergibt sich abschlieBend die Phasenfeld-
Evolutionsgleichung zu

€ a¢06 ﬁ:] ﬁa¢a

90a g<aa(¢,v¢)_v_aa(¢,v¢)> 1ow(g) & dhg

T T 900 Voo

rhsg

(3.11)
mit A = I/NYN_, rhsg.

Es gilt noch, die genaue Form der Werte fiir den Druck in Gleichung (3.11) zu
bestimmen. Obwohl die Relation 3.10 allgemeiner gilt, werden wir nur den beson-
ders einfachen Fall idealer Gase betrachten, da er fiir unsere Zwecke ausreichend
ist. Da in diesem Fall stets die Beziehung PyVy = ngRT gilt und die Phasen-
volumina durch Gleichung (3.5) berechnet werden konnen, geniigt es, entweder
anfangs die gewiinschte Stoffmenge n, jeder Phase anzugeben. Alternativ kann
fiir jede Phase ein Anfangsdruck P(ixnit festgelegt werden, der zusammen mit dem
Anfangsvolumen der Phasen implizit die Stoffmengen jeder der Phasen bestimmt.
Ausgehend von diesen Anfangswerten und dem aktuellen Volumen V,, (¢) folgt
der ideale Gasdruck direkt aus der Beziehung

init
Va

Vo (d)

Po = P (3.12)
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3.1.3 Modellierung der Schaumentwicklung: ReiBende
Filme und sukzessive Koaleszenz

Die Vorhersage der Schaumentwicklung erfolgt durch numerisches Losen der
Phasenfeldgleichungen, Gleichung (3.11), mit dem leistungsstarken Phasenfeld-
Simulationspaket PACE3D. Die Entwicklung des Schaums basiert unter anderem
auf dem Alterungsmechanismus der sukzessiven Koaleszenz, bei dem das Platzen
von Schaumfilmen zur Koaleszenz benachbarter Blasen fiihrt. Hier wird ein Algo-
rithmus vorgestellt, der diesen Alterungsprozesses unter der Annahme spontanen,
isolierten Reiflens von Filmen beschreibt. Das Reif3en fiihrt zur Vereinigung von
zwei zuvor getrennten Blasen zu einer einzigen (sieche Abbildung 3.1), wobei das
ideale Gasgesetz erfiillt wird.

1,056

1,041

1,026

Abbildung 3.1: Das Reifien eines Filmes und die Vereinigung zweier zuvor getrennter Blasen zu
einer einzigen, begleitet von der Relaxierung der Struktur. Der Algorithmus stellt
sicher, dass das Gas als ideales Gas behandelt wird und das ideale Gasgesetz fiir
die Vereinigung erfiillt ist. Die Farben kennzeichnen verschiedene Werte fiir den
Gasdruck. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [99].

Der Algorithmus fiir das Platzen eines Filmes und die Koaleszenz basiert darauf,
dass aus allen vorhandenen Filmen ein Schaumfilm, der ein benachbartes Paar
von Blasen trennt, ausgewdhlt wird. Als Grundlage fiir die Auswahl dient ein
Kriterium, das die Wahrscheinlichkeit fiir das Platzen der Filme abbildet. Dieses
wird in jedem Iterationsschritt ausgewertet. Diese Auswahl erfolgt zufillig, wobei
die Wahrscheinlichkeit mit einem Zufallsfaktor gewichtet wird, um die zeitliche
und rdumliche stochastische Verteilung eines Filmrisses zu modellieren. Die
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3.1 Modellierung von Fliissigschaumstrukturen mit der Phasenfeld-Methode

Gewichtung beriicksichtigt sowohl die intrinsische Wahrscheinlichkeit, dass ein
Film reif3t und sich das Blasenpaar verbindet, als auch die rdumliche Heterogenitét
der Rissbildung, um realistische Zerfallsmuster abzubilden. Wird ein Film bzw. ein
Blasenpaar ausgewihlt, so werden die beiden zu einer vereinigt. Dieses Vorgehen
bildet den Mechanismus des spontanen isolierten Reiflens von Schaumfilmen ab.

Schaumfilme werden durch die diffuse Grenzfliche zwischen zwei Phasen darge-
stellt, also durch jene Bereiche, in denen zwei Phasen vorhanden sind.

In jedem Volumenelement werden benachbarte Blasen durch die beiden hochsten
Phasenfeld-Ordnungsparameter definiert, ¢ und ¢g. Jedem Volumenelement
innerhalb der diffusen Grenzflache wird ein stochastisches Kriterium zugewie-
sen. Dieses Kriterium bildet die Wahrscheinlichkeit des Reif3ens eines Films an
diesem spezifischen Ort ab. Ist das Kriterium erfiillt, so wird das Reiflen des
Filmes und das damit verbundene Koaleszenzereignis ausgelost. Der Ausdruck ist
eine Funktion p%” (¢, V,7,...), die der Wahrscheinlichkeit des Platzens eines
einzelnen Schaumfilms entspricht, was zur Koaleszenz der Blase o mit der Blase
B fiihrt. Ein zur GroBe der Grenzfliche und damit zur FilmgroéBe proportionales
Filmplatzen wird durch die Wahl des Kriteriums pg"é“ = @q - ¢ modelliert.

Um ein raumlich stochastisches Auftreten der Initiierungspunkte der Risse in
Schaumfilmen zu modellieren, wird die Wahrscheinlichkeit p%“ durch Multipli-
kation mit einer gleichverteilten Zufallszahl z gewichtet: pgl‘ém -z,2€[0,1]. Zudem
bestimmt ein vordefinierter Schwellenwert K eine zeitliche Gesamtwahrschein-
lichkeit dafiir, dass das Kriterium erfiillt ist. Dies ermdglicht es, die Haufigkeit des
Auftretens von reilenden Filmen zu steuern, da die Grofie von K die Gesamtwahr-
scheinlichkeit beeinflusst. Hohe Werte von K verringern die Gesamthaufigkeit,
withrend niedrige Werte sie erhohen. Wenn die randomisierte Wahrscheinlichkeit
einen Wert annimmt, der grofer ist als der gewihlte kritische Wert,

pagt 2> K, (3.13)
wird das Platzen des Films initiiert, und die beiden urspriinglich angrenzenden

Phasen werden zu einer zusammenhéngenden Phase vereinigt, mit dem finalen
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Volumen Vg = Vi + V. Diese Vereinigung zweier zuvor getrennter Volumina
wird durch Aufsummierung der beiden gréfiten Ordnungsparameter in jedem Volu-
menelement im gesamten Simulationsgebiet realisiert, po5 = Po (X, 1) + @ (X, 7).
Da in der diffusen Grenzfliche, wo das Koaleszenzereignis ausgelost wird, nur
zwei Phasen vorhanden sind, wird der ehemalige diffuse Bereich zum Bulk. Der
Wegfall der diffusen Grenzfliche entspricht dem abrupten Zerplatzen und der
vollstindigen Auflosung des Schaumfilms. Die Addition der Ordnungsparameter
¢; filhrt zu einem zusammenhingenden Volumen, das aus den Volumina der zuvor
getrennten Blasen gebildet wird,

Vaﬁ :/Q(¢a (X,[)+¢ﬁ (X,t)) dQ. (3.14)

Nach der Vereinigung wird der Gasdruck in der entstandenen Phase nach dem
idealen Gasgesetz berechnet,

 VePo+VpPs

(3.15)
Vep

Pop

3.1.4 Modellierung der Schaumentwicklung:
Gas-Diffusion und Ostwald-Reifung

Der Gasaustausch iiber diinne Fliissigkeitsfilme zwischen benachbarten Blasen ist
ein wesentlicher Mechanismus in der Schaumentwicklung und treibt die Ostwald-
Reifung an. In diesem Zusammenhang wird ein Algorithmus vorgestellt, der
diesen Entwicklungsprozess detailliert modelliert und den Gasaustausch explizit
beriicksichtigt. Der charakteristische Prozess beschreibt das Wachstum groferer
Blasen auf Kosten kleinerer Nachbarblasen durch Diffusion des Gases aus den
kleinen Blasen in die GroB3en. Dieser Prozess wird durch den Druckunterschied
zwischen den Blasen getrieben, der aus der Kriimmung der Blasenoberfliche
resultiert und durch die Young-Laplace-Gleichung beschrieben wird.
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3.1 Modellierung von Fliissigschaumstrukturen mit der Phasenfeld-Methode

Der Gasaustausch zwischen zwei Blasen wird durch einen kontinuierlichen Gas-
fluss durch den Fliissigkeitsfilm modelliert. Fiir den Algorithmus wird zur Be-
schreibung des Gastransfers dieser kontinuierliche Fluss in eine diskretisierte
Form tiberfiihrt. Eine partielle Gasflussrate beschreibt fiir jedes Volumenelement
im Schaumfilm den jeweiligen lokalen Gasfluss. Der Ubertrag des Gases erfolgt
im Modell dadurch, dass die Volumina der benachbarten Blasen basierend auf den
berechneten lokalen Gasflussraten iterativ aktualisiert werden. So bildet der Algo-
rithmus den gesamten Gasfluss durch die Grenzflache (den Film) zwischen den
Blasen ab, und gewihrleistet eine entsprechende Anpassung der Blasenvolumina.
Dabei ist sichergestellt, dass das ideale Gasgesetz fiir das Gesamtsystem erfiillt
ist, und dass der Nettogasfluss Null ist.

Diffusive Prozesse bestimmen primir den Gasaustausch zwischen zwei Blasen o
und f. Die Gasflussrate J durch die Schaumfilme lisst sich approximativ durch
ein vereinfachtes Fick’sches Gesetz beschreiben, mit

J = —cSAPh . (3.16)

Hierbei stellt S die Flidche des Filmes, ¢ eine von der Art des Gases abhiéngige
Konstante, 4 die Filmdicke und AP = Py — Pﬁ die Druckdifferenz zwischen den
Blasen dar. Diese Druckdifferenz zwischen zwei unterschiedlich grofen Blasen
ist stets nicht Null, weil der Druck in einer Blase umgekehrt proportional zu ihrem
Radius und damit proportional zu ihrer Kriimmung ist. Kleinere Blasen haben
somit einen hoheren Innendruck.

Die Diffusion des Gases zwischen den Blasen wird im Modell abgebildet, indem
der kontinuierliche Gasfluss in diskrete Einheiten zerlegt wird. Die Schaumfilme
werden durch die diffuse Grenzfliche zwischen benachbarten Blasen reprisentiert.
Entsprechend der rdumlichen Diskretisierung wird der Gasaustausch inkremen-
tell modelliert. Fiir jedes Volumenelement, in dem gilt ¢ - g # 0, wird eine
partielle Gasflussrate f (x) = KAP berechnet, wobei k eine Konstante ist, die
entsprechend der chemischen und physikalischen Eigenschaften des betrachteten
Materialsystems kalibriert werden kann. Da der resultierende Gesamtfluss aus
dem Bereich der diffusen Grenzfliche berechnet wird, und es sich bei dieser um
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ein Volumen handelt, ist es notig, diesen auf eine Oberfliche abzubilden. Dazu
wird eine Normierung auf eine geeignete Einheitsldnge durchgefiihrt.

Der Wert f (x) reprisentiert die Gasmenge, die pro diskretem Zeitschritt durch
ein Volumenelement des Schaumfilms flieBt. Der Gasfluss wird durch einen Uber-
trag von Blase 3 zu Blase o umgesetzt, wobei die Volumina beider Blasen entspre-
chend angepasst werden. Dieser Prozess umfasst zwei iterative Abldufe. Zunéchst
erfolgt eine rdumliche Iteration iiber alle Volumenelemente des Schaumfilms, bei
der die Gasvolumina der benachbarten Blasen aktualisiert werden gemif3

Va1 = Vo + fo (X). (3.17)

Das Volumen Vg, der zweiten Blase wird entsprechend angepasst. Dieses
Vorgehen entspricht der Integration des Gasflusses iiber die gesamte Grenzfldche,
also den Film. Die rdumliche Iteration wird dann in einer iibergeordneten zeitlichen
Iteration fiir jeden diskreten Zeitschritt wiederholt. Somit erfolgt die Berechnung
iterativ sowohl iiber alle Volumenelemente des Schaumfilms als auch iiber alle
Zeitschritte.

Diese diskrete Formulierung ermoglicht eine effiziente Berechnung des Gasaus-
tauschs und erlaubt die Simulation der Ostwald-Reifung in Schaumsystemen. Der
Algorithmus gewihrleistet die Volumenerhaltung und einen Nettogasfluss von
Null, wihrend er gleichzeitig sicherstellt, dass das Gas als ideales Gas behandelt
wird. Der Gasfluss sowie der beschriebene Ansatz sind in Abbildung 3.2 illustriert.
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Abbildung 3.2: Darstellungen des Gastransfers durch einen einzelnen Schaumfilm, des Gasflusses in
einem Blasenensemble in einem trockenen Schaum und des Modellierungsansatzes:
Fiir jedes Volumenelement in der hervorgehobenen Grenzfliche wird die Gasflussrate
berechnet, und der Gastransfer erfolgt durch eine Aktualisierung der Volumina der
angrenzenden Blasen.
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Das Modell ist als Teil des phasenfeldbasierten Multiphysik-Losers PACE3D
[88] implementiert. Er 16st die zwei- oder dreidimensionale Evolutionsgleichung
auf einem kartesischen Gitter. Auf Grundlage eines Finite-Differenzen-Schemas
wird Gleichung (3.11) mit expliziten Zeitschritten diskretisiert und auf einem
diskreten numerischen Gitter gelost, das in kubische Zellen gleichen Volumens
unterteilt ist. Durch die Verwendung eines Schemas mit lokal reduzierten Ord-
nungsparametern fiir eine grole Anzahl von Phasen [100, 101] wird eine hohe
Rechenleistung erreicht. Dariiber hinaus wird eine effiziente Berechnung fiir
grofle Strukturen und Gebietszerlegung gewihrleistet, indem parallele Berech-
nungsschemata zur Losung der Evolutionsgleichungen auf der Grundlage der
Message-Passing-Schnittstelle (MPI) implementiert sind. Die nachfolgenden Ab-
schnitte stellen parallele Simulationen mit MPI vor. Diese Simulationen wur-
den auf dem Parallelrechnersystem bwUniCluster 2.0+GFB-HPC durchgefiihrt,
dem High-Performance-Computing-System, das durch bwHPC vom Land Baden-
Wiirttemberg gefordert wird.

3.2 Algorithmische Generierung von
offenporigen Schaumstrukturen

Dieser Abschnitt beschreibt die Konstruktion digitaler Modelle pordser Strukturen,
die in der in Kapitel 5 vorgestellten numerischen Simulation der Druckversuche
verwendet werden. Um offenporige Schaumstrukturen mit einer gro3en morpholo-
gischen Vielfalt digital zu erzeugen, wurden algorithmische Generierungsroutinen
verwendet, mit dem Ziel, den Raum in eine zelluldre Struktur zu unterteilen.
Diese sind als Teil des Softwarepakets PACE3D [88] implementiert. Die Gene-
rierungsroutinen umfassen eine grofle Bandbreite an Strukturmerkmalen, wie
beispielsweise verschiedene ZellgroBenverteilungen oder Stegformen. Die resul-
tierenden generierten Strukturen bilden die morphologischen und topologischen
Eigenschaften realer Schaumstrukturen nach.
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Die allgemeine Routine zur Erzeugung einer einzelnen Struktur basiert auf der
Anordnung von Punkten im dreidimensionalen Raum geméf einer rdumlichen
Voronoi-Zerlegung. Die Routine kann in die folgenden vier Schritte unterteilt
werden:

1. Erzeugung einer Menge von Generatorpunkten im Gebiet.

2. Erstellung einer Voronoi-Zerlegung: Unterteilung des Gebiets in Teilgebiete
(polyedrische Zellen), die durch Voronoi-Diagramme gebildet werden. Ein
Voronoi-Diagramm besteht aus dem Ort der Punkte im Gebiet, die zu
mindestens zwei nidchstgelegenen Generatorpunkten dquidistant sind.

3. Identifikation von Zellkanten.
4. Generierung von Stegen entlang der Kanten.

Die Schritte 2 bis 4 der Schaumgenerierung sind in Abbildung 3.3 fiir eine Bei-
spielstruktur dargestellt. Die Anwendung dieser Routine fiihrt zur Unterteilung
des Gebiets in zwei Teilgebiete, von denen eines aus miteinander verbundenen
Stegen und das andere aus dem Porenraum besteht.

(a) Voronoi-Zerlegung; zu- (b) Zellkanten der Voronoi- (c) Stegstruktur; offenpori-
fillig verteilte polyedrische Struktur. ges Schaummodell.
Zellen.

Abbildung 3.3: Schematische Darstellung des algorithmischen Generierungsverfahrens fiir offenpori-
ge Schaumstrukturen: (a) zufillig verteilte Voronoi-Zellen, die um Generatorpunkte
herum erzeugt werden, (b) Zellkanten und Eckpunkte, und (c) Erzeugung von Stegen
entlang der Zellkanten von (b). Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [22].
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Die Anzahl der Generatorpunkte entspricht der Anzahl der Zellen, in die die
Struktur unterteilt ist, was wiederum das mittlere Volumen einer Zelle und damit
die resultierende Porengrofe der Struktur bestimmt. Um die Schwankungen der
Lingen der Zelldurchmesser von Schaumen zu beriicksichtigen, kommen grund-
sétzlich zwei verschiedene Ansédtze mit unterschiedlichen Moglichkeiten fiir die
Definition der Zellverteilung zum Einsatz (Schritt 1 und 2). Die erste Routine
erzeugt eine rdumliche Zufallsverteilung von Generatorpunkten. Diese statistische
Verteilung fiihrt zu einer generischen Voronoi-Zerlegung des Gebiets und zur
Bildung von Zellen mit beliebigem Zellvolumen. Die zweite Routine zielt darauf
ab, Schaumstrukturen mit vordefinierter Zellgroenverteilung zu erzeugen. Die
Menge der Generatorpunkte, die die anschlielende Zerlegung ermoglicht, wird
durch einen Algorithmus erhalten [69], der auf einer kompakten, aber zufdlligen
Kugelpackung basiert. Nach Auswahl einer Verteilung der Zellendurchmesser
wird innerhalb des Gebiets eine dichte Packung von Kugeln mit der vordefi-
nierten Durchmesserverteilung erzeugt. Die Voronoi-Verteilung verwendet die
Kugelmittelpunkte als Generatorpunkte.

Die durch die beschriebene Routine generierten Strukturen kdnnen weiterentwi-
ckelt werden. Dazu dienen die Zellstrukturen als Basis fiir einen Anpassungspro-
zess. Im Anschluss an Schritt 2 wird ein weiterer Algorithmus angewandt, um
diese Strukturen zu modifizieren. Die angewandte Methode erzeugt zentroidale
Zerlegungen mit Hilfe des Lloyd-Algorithmus [102]. Fiir eine generierte Zellstruk-
tur wird der Generatorpunkt jeder Zelle iterativ neu gesetzt und zum Schwerpunkt
der jeweiligen Zelle verschoben. Die Grundlage hierfiir bildet eine durch Voronoi-
Zerlegung eines Gebiets entstandene Zellstruktur. Ein Schleifendurchlauf des
iterativen Prozesses ldsst sich in den folgenden Schritten zusammenfassen:

1. Berechnung des Schwerpunkts jeder Zelle.
2. Verschieben der Generatorpunkte in Richtung des jeweiligen Schwerpunkts.

3. Neuberechnung der Gebietszerlegung.
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Weitere Algorithmen werden angewandt, um aus der Gebietszerlegung Strukturen
offenporiger Schiume mit kreisformigem und dreieckigem Stegprofil zu erzeu-
gen. Zelluldre Strukturen kdnnen beispielsweise durch ihre Porositit 8 oder den
Volumenanteil ¢ des festen Materials charakterisiert werden. Sie sind definiert
als

s = Vi/Va, (3.18a)
0=(Va—Vp) /Vg=1—c; (3.18b)

wobei V4 das Gesamtvolumen des Gebiets darstellt und V; das Volumen der
Schaumstruktur angibt. Die vorgestellte Methode erlaubt es, die Porositit beliebig
zu wihlen und damit die Strukturen frei einzustellen. Im Rahmen dieser Arbeit
werden Strukturen generiert und untersucht, die Werte fiir die Porositit im Bereich
74 % bis 83 % aufweisen. Die effektive Massendichte p = pscs eines Schaums
wird durch die Dichte ps des verwendeten Metalls, sowie durch den festen Anteil
des Volumens ¢ (oder die Porositit 0) bestimmt. Folglich ldsst der Vergleich der
Eigenschaften von Schiumen gleicher Porositit ausschlieSlich den Einfluss der
Strukturgeometrie erkennen, da das Gewicht konstant bleibt. Bei offenporigen
Schiaumen bilden Porositit, Stegdicke und Porengrofie einen Satz geometrischer
Variablen, von denen nur zwei unabhingig wihlbar sind. Um eine bestimmte
Porositit zu erzielen, gibt es zwei mogliche iterative Vorgehensweisen. Der erste
Ansatz erfolgt bei fester gegebener Porengrof3enverteilung, und basiert darauf, die
Profile der Stege schrittweise zu vergrofiern oder zu verkleinern, bis die gewiinsch-
te Porositit erreicht ist. Alternativ kann die Stegdicke konstant gehalten werden,
wihrend die Porengrofe iterativ verdndert wird, um so die gewiinschte Porositét
zu erhalten. Gegenstand dieser Studie sind drei Typen von Schaumstrukturen
mit verschiedenen zugrunde liegenden zufilligen Verteilungen der Zellen. Dazu
werden insgesamt 54 Schaummodelle mit generischen sowie vordefinierten Zell-
groBenverteilungen erstellt. Fiir die Strukturen mit vordefiniertem Zelldurchmesser
wird eine Normalverteilung verwendet, um die Kugelpackung zu generieren. Alle
Modelle basieren auf einem kubischen Gebiet, das durch ein kartesisches Gitter
mit 400 x 400 x 400 Gitterzellen diskretisiert ist. Beispiele von drei generierten
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Strukturen mit verschiedenen PorengroBenverteilungen bei konstantem festen
Volumenanteil c¢g sind in Abbildung 3.4 dargestellt.

(a) Schaumstruktur auf (b) Schaumstruktur auf (¢) Schaumstruktur auf
Basis einer zufilligen Basis normalverteilter Basis einer zentroidalen
Verteilung von Zellen. Zelldurchmesser. Verteilung von Zellen.

Abbildung 3.4: Drei beispielhafte Schaumstrukturen mit gleichem festen Volumenanteil ¢ = 0,2 und
variierenden Geometrien, die durch die entsprechenden geometrischen Parameter der
PorengroBenverteilung definiert sind: (a) generische Verteilung, (b) Normalverteilung,
(c) zentroidale Verteilung. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [22].

3.3 Ermittlung und Homogenisierung
mechanischer Eigenschaften fester
Schaume

3.3.1 Methode fiir das mechanische Randwertproblem
Zur Losung des mechanischen Randwertproblems wird der phasenfeldbasierte

Multiphysik-Loser PACE3D [88] eingesetzt. Es wird eine stationire Impulsbilanz
fuir kleine Verschiebungen

dive =0 (3.19)
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angenommen, wobei o den Cauchy’schen Spannungstensor bezeichnet. Die Geo-
metrie wird mithilfe der Phasenfeld-Methode parametrisiert. Daher werden als
Feldvariablen Ordnungsparameter ¢ fiir jede Phase o eingefiihrt, die dem lokalen
Volumenanteil der Phase o entsprechen. Der Ubergang zwischen zwei Phasen er-
folgt nicht sprunghaft, sondern iiber einen schmalen Ubergangsbereich, in dem die
Ordnungsparameter einen steilen und gleichzeitig glatten Ubergang im Intervall
von Null zu Eins aufweisen. Der Spannungstensor wird nach Khachaturian [103]
mit Hilfe einer linear interpolierten Steifigkeit berechnet,

N
D W (3.20)
a=1

wo ©* die konstanten phasenspezifischen Steifigkeitstensoren sind. Im Falle
fester Schiume wird ein Zweiphasenproblem betrachtet, bei dem die Phase, die
den Porenraum darstellt, eine verschwindende Steifigkeit aufweist. Dies fiihrt zu
einem linearen Abfall der Steifigkeit des Metalls mit der Phasenvariablen. Mit der
interpolierten Steifigkeit ergeben sich die Materialmodelle zu

o =%|e, €= % (gradu—i—gradT u) , (3.21)

wobei der infinitesimale Verzerrungstensor € der symmetrische Teil des Verschie-
bungsgradienten ist und die Klammern [-] die lineare Abbildung eines Tensors
zweiter Stufe durch einen Tensoren vierter Stufe bezeichnen. Die Losungsvaria-
ble ist das Verschiebungsfeld w. Die Impulsbilanz wird auf einem kartesischen
Gitter unter Verwendung einer Finite-Elemente-Diskretisierung mit linearen Ba-
sisfunktionen und dem Verfahren der konjugierten Gradienten zur Losung des
resultierenden linearen Systems fiir die Knotenverschiebungen gelost.
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3.3.2 Effektive elastische Eigenschaften durch
Homogenisierungsmethode

Ein Teilziel dieser Arbeit ist es, effektive elastische Eigenschaften von Metall-
schiaumen durch numerische Simulationen zu bestimmen. Aus den durchgefiihrten
Simulationen liegen Felddaten als Ergebnisse vor. Um aus diesen Losungsfeldern
die effektive Steifigkeit des Schaums zu ermitteln, ist eine Homogenisierungsme-
thode erforderlich. Dazu werden die volumengemittelten Werte des Cauchy’schen
Spannungstensors o und des infinitesimalen Verzerrungstensors € iiber das Be-
rechnungsgebiet Q2 mithilfe von

o= (o)= é/ﬁa dv (3.22a)
€= (&) = é/gedv (3.22b)

definiert, wobei (-) das Volumenmittel angibt. Fiir den Fall, dass das Gebiet Q ein
reprisentatives Volumenelement des betrachteten Metallschaums ist, so sind diese
Mittelwerte geeignete Darstellungen der effektiven Spannung bzw. der Dehnung.
Hierbei ist zu beachten, dass sowohl das Spannungs- als auch das Dehnungsfeld
durch Simulationen ermittelt werden und die entsprechenden Mittelwerte durch
numerische Integration auf Grundlage dieser Felder berechnet werden konnen. Die
Annahme, dass die Hill-Mandel-Bedingung [104] gilt, setzt die Energiedquivalenz
zwischen der effektiven Spannung und Dehnung und der integralen Energie der
lokalen Felder voraus, und somit gilt

(o-€)=07"€, (3.23)

was impliziert, dass die innere Leistung der Spannungs- und Dehnungsfluktua-
tionen {(o — @) - (e —€)) verschwindet. Diese Bedingung ist fiir verschiedene
Randbedingungen erfiillt vgl. Saeb et al. [105]. Die Randbedingungen fiir kon-
stante Spannung, die in dieser Arbeit verwendet werden, gehoren dazu. Damit
kann das Homogenisierungsproblem dahingehend formuliert werden, dass eine
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effektive Steifigkeit " gefunden werden kann, die die effektive Dehnung auf die
effektive Spannung abbildet iiber

T="%]e. (3.24)

Dies kann als eine Suche nach den elastischen Parametern eines homogenen
Materials angesehen werden, das das gleiche Materialverhalten beziiglich der
makroskopischen mittleren Dehnung aufweisen wiirde, wie der betrachtete Ver-
bundwerkstoff.

Der Steifigkeitstensor weist eine links- und rechtsseitige Untersymmetrie auf. Da
ein linear-hyperelastischer Festkorper betrachtet wird, folgt fiir den Steifigkeitsten-
sor die Hauptsymmetrie. Daher kann er im Allgemeinen mit 21 Steifigkeitskompo-
nenten beschrieben werden. Diese reduzierte Anzahl an unabhingigen Parametern
gilt es zu bestimmen. Da die betrachteten Schaume mittels eines statistisch isotro-
pen Verfahrens generiert werden, ist es naheliegend, auch fiir die resultierenden
effektiven Eigenschaften Isotropie anzunehmen. Diese Annahme gilt natiirlich
nur fiir ein repréasentatives Volumenelement. Dieses wird in Abschnitt 5.2.3 nédher
untersucht. Unter Annahme einer isotropen Steifigkeit reduziert sich die Anzahl
der unbekannten Parameter auf zwei, sodass ein einziger Lastfall zur Bestimmung
dieser ausreicht. Der isotrope Steifigkeitstensor ist gegeben durch

€ =2101+2u.75, (3.25)

wobei A und p die Lamé-Konstanten sind, 1 der Einheitstensor zweiter Stufe und

IS = % [(151)+(151)TR]

der Einheitstensor vierter Stufe, der symmetrisch und orthogonal ist. Hierbei
bezeichnet der hochgestellte Tr die Transponierung des rechten Indexpaars eines
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Tensors vierter Stufe. Das Box-Produkt [ ist so definiert, dass die Gleichung
(AOB)[C] = ABC erfillt ist. In Indexnotation ergibt sich daraus

(101);j = Sudyj,

wobei &;; das Kronecker-Delta darstellt. Die tensorielle Gleichung (3.24) ergibt in
diesem Fall

@ = A Spur (€)1 +2fi€. (3.26)

Zur Losung dieser Gleichung findet eine Methode der kleinsten Quadrate (engl.
least squares method, LSQ) Anwendung. Im Fall, dass das effektive Materi-
alverhalten exakt isotrop ist, sind lediglich zwei der sechs Gleichungen linear
unabhiingig. Allerdings ist nicht anzunehmen, dass dies zutrifft, da in der Regel
approximative Ergebnisse numerischer Simulationen betrachtet werden. Zudem ist
das betrachtete Volumen endlich, sodass die fiir die Homogenisierung getroffenen
Annahmen nur ndherungsweise erfiillt sind. Die Zielfunktion fiir die LSQ lautet

3 _
= Z Y [~ + 28 + &;Spur(e) 1] (3.27)
j=li=1

Thre Minimierung erfolgt, indem die notwendige Bedingung gefordert wird, dass
die Gradienten beziiglich der Parameter verschwinden. Die entsprechenden parti-
ellen Ableitungen sind

as 3 J ;
Z 24811 G,~,~+2§,~jﬁ+6,~jSpur(E) l] , (3.28)
j=li=

as @ ot = e _\ 3

Er i Y 2Spur (€) [—Gii +2&;if1 + Spur (€) A] . (3.29)
i=1
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Aus den Randbedingungen di S = 0 und d; S = 0 ergibt sich das Gleichungssystem

j _ 3

ny Y o2&, +Aspur’ (€)=Y Y &0, (3.30)
j=li=l1 j=li=1

2fi Spur (€) + 3A Spur (€) = Spur (7). (3.31)

Dessen Losung hinsichtlich der effektiven Lamé-Konstanten ist

3 Y Y/ | &Gi; — Spur (€) Spur (&)

2] : 3.32
H 33 X/ & —Spur’ () (-32)
5 1[Spur(e) _

A= 3 {Spur & 24 . (3.33)

Damit werden Effektivwerte fiir die elastischen Materialkonstanten Elastizitéts-
modul £, Poissonzahl v und Kompressionsmodul K berechnet aus

L. (3.34)

SR

Um die Qualitit der Methode der kleinsten Summe der Abweichungsquadrate
von (3.24) zu bewerten, erfolgt eine Quantifizierung mittels Fehlergrofien. Die
Waurzel aus der Summe der Quadrate (engl. Root Mean Square, RMS) beziiglich
der Abweichungen ist

1 3 J . o _
™ =\ e X Y [0+ 280+ 5 Spur G (3.35)
j=li=1
Eine Normierung mit dem Effektivwert RMS des Spannungstensors
o' = (3.36)
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ergibt die relative Abweichung

rms
e

el = (3.37)

- orms’

Dieses Fehlermalf} wird als Indikator fiir die Qualitét der approximierten Losung
verwendet und damit als Maf3 dafiir, wie zutreffend die Annahme einer isotropen
effektiven Steifigkeit ist. Eine Validierung des vorgestellten Homogenisierungsan-
satzes im Hinblick auf das Eshelby-Problem mit einfacher Inhomogenitit findet
sich in Abschnitt 5.2.1.
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4 Simulation alternder flissiger
Schaume

4.1 Setup fur die Generierung flussiger
Schaume

In diesem Abschnitt wird die Konstruktion digitaler Modelle von Schaumstruktu-
ren beschrieben. Diese Modelle dienen als Grundlage fiir die im Rahmen dieser
Arbeit durchgefiihrten numerischen Simulationen der Schaumalterung, die haupt-
sdchlich durch zwei Prozesse bestimmt wird, ndmlich durch das spontane Reiflen
von Filmen und den diffusiven Gastransfer zwischen Blasen. Zur digitalen Gene-
rierung von Schaumstrukturen mit vielfaltigen Morphologien wird eine dreistufige
Routine angewendet, die aus zwei algorithmischen Generierungsschritten und ei-
nem anschliefenden Relaxationsschritt besteht. Simulationsaufnahmen einzelner
Zeitschritte der Morphologieentwicklung sind in Abbildung 4.1 dargestellt. Die
Generierungsroutinen liefern ein breites Spektrum struktureller Merkmale, insbe-
sondere verschiedene BlasengroBenverteilungen. Durch die Anwendung dieser
Routinen werden die morphologischen und topologischen Eigenschaften realer
Schaumstrukturen nachgebildet.

Als Simulationsgebiet fiir alle zweidimensionalen Simulationssetups dient ein
quadratisches Gebiet mit quadratischer Zelldiskretisierung. Die Kantenldnge des
Gebiets betrigt Ny = N, = 1400 Gitterzellen. Der Schaum wird initial durch einen
Satz von Ng = 2025 Gasblasen reprisentiert.
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N
(a) Struktur mit gestaf- (b) Zugewiesene Faktoren (c) Relaxierte Struktur.
felter Anordnung; gleich- fiir die Zielvolumina k
groBe Blasen; hier als fiir den Equilibrierungs-
Ausgangskonfiguration prozess.
bezeichnet.

Abbildung 4.1: Schematische Darstellung des dreistufigen Generierungsroutine fiir Schaumstrukturen
inklusive des Equilibrierungsprozesses: (a) Vorldufige Anordnung des Blasenensem-
bles. (b) Aufgeprigte Verteilung der Zielvolumina auf die Blasen. (c) Relaxierte
Struktur im energetisch giinstigen Zustand, erreicht durch Verringerung und vergrofie-
rung der Blasenvolumina. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [99].

Im ersten Schritt der Generierungsroutine (Abbildung 4.1 (a)) werden die Blasen
als Quadrate aus jeweils 400 Gitterzellen in einer gestaffelten Anordnung, einem
Ziegelsteinmuster, angeordnet, um eine Ausgangskonfiguration zu erzeugen. Die-
se Blasen sind in eine fliissige Matrix eingebettet. Jede Blase sowie die fliissige
Matrix wird durch einen eindeutigen Ordnungsparameter ¢, reprisentiert. Da
die Blasen wihrend der Simulation eine polyedrische Form annehmen, ldsst sich
ihre Grofle am besten durch das Volumen bzw. die Flidche in 2D beschreiben,
Vo =Aa = [o 9o (x) dQ. Der Fokus dieser Arbeit liegt auf trockenem Schaum,
bei dem die Gasphase den grofiten Teil des Volumens ausmacht. In diesem Grenz-
fall eines trockenen Schaums sind die Schaumfilme im Vergleich zur Blasengrofie
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vernachlédssigbar klein und werden dahingehend genihert, dass sie keine Fliissig-
keit enthalten. Die fliissigen Filme, die das Gas zwischen zwei Gaszellen trennen,
werden implizit durch die Position der Isolinie ¢y = 0,5 definiert.

Im zweiten Schritt (Abbildung 4.1 (b)) werden vorgegebene Verteilungen auf
die Blasengroflen aufgeprigt, um durch eine stochastische Transformation eine
Unordnung in der Morphologie einzufiihren. Dies erfolgt durch Manipulation
einzelner Blasen. Dazu wird der Wert des Zielvolumens V jeder Blase mit einem
Faktor k multipliziert, der aus einer Normalverteilung k ~ .4 (it,062), = 1, mit
der Wahrscheinlichkeitsdichte

£l = e (—é(x;“f),

entnommen wird. Dabei werden ausschlielich positive Werte beriicksichtigt,

indem eine Grenze implementiert wird und die Verteilung de facto bei Null
abgeschnitten wird, um negative Werte fiir V zu vermeiden.

Im dritten Schritt (Abbildung 4.1 (c)) muss die erzeugte vorlaufige Struktur in
einen energetisch giinstigen Gleichgewichtszustand relaxieren, um die Initial-
konfiguration fiir die Zerfallsimulationen zu bilden. Fiir den Relaxationsschritt
wird Gleichung (3.11) numerisch auf einem kartesischen Gitter gelost. Der in
Kapitel 3 vorgestellte Formalismus gewihrleistet die Einhaltung des idealen Gas-
gesetzes, indem ein konstantes Produkt aus Druck und Zielvolumen P, Vy, fiir jede
einzelne Blase aufrechterhalten wird. Dies wird erreicht, indem der Beitrag der
Oberfldachenenergie zur gesamten freien Energie des Systems berticksichtigt wird,
Gleichung (3.1). Folglich nehmen die Blasenvolumina wihrend des Prozesses
zu oder ab. Dadurch entsteht eine polydisperse Struktur wéihrend der Relaxation.
Abbildung 4.2 stellt die freie Energie fiir den Equilibrierungsprozess dar und
beschreibt so die Relaxation der Struktur in einen energetisch giinstigen Zustand.
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Abbildung 4.2: Entwicklung der freien Energie wihrend des Equilibrierungsprozesses, normierte
Werte. Gezeigt fiir eine exemplarische Struktur wihrend der Relaxation. Eigene
Abbildung; vorverdtfentlicht in [99].

Fiir die in Abschnitt 4.2 prisentierten Simulationen des Schaumzerfalls dienen die
erhaltenen Gleichgewichtszustinde der Schaumstrukturen als Ausgangskonfigura-
tionen. Dabei charakterisieren unterschiedliche Dispersititsgrade eine Vielfalt in-
itialer Schaumstrukturen, wodurch es moglich wird, Beziehungen von Unordnung
zu strukturellen Eigenschaften abzuleiten. Um Konfigurationen mit unterschiedli-
cher Dispersitit zu erzeugen, werden der vorldufigen Konfiguration verschiedene
Sitze von Werten fiir die Volumina aufgeprigt, siehe Tabelle 4.1. Fiir diese Aus-
gangskonfigurationen kommen Normalverteilungen mit Standardabweichung o
und Variationskoeffizient CV = o/u zum Einsatz. Die Relaxation der Struktur
fiihrt iiber die zugewiesenen Zielvolumenfaktoren zu einer Unordnung in den Bla-
senvolumina. Das resultierende mittlere Volumen tty und die Standardabweichung
oy sind ein MaB fiir diese Unordnung. Abbildung 4.3 veranschaulicht die Volu-
menverteilung des Blasenensembles fiir die fiinf in Abbildung 4.4 dargestellten
Anfangskonfigurationen. Die Morphologie der Strukturen variiert in Abhéngigkeit
von der Anfangsverteilung von V,,. Die Momentaufnahmen der Morphologie der
erzeugten trockenen Schiume lassen eine erhebliche Variation in der Blasenstruk-
tur erkennen. Neben der Blasengrofe variieren auch die Blasenformen. Dies kann
auf eine groBere Streuung der Volumina und die Relaxation in eine energetisch
giinstige Konfiguration zuriickgefiihrt werden. Bei hoherer Unordnung treten Bla-
sen mit abweichender Eckenzahl auf. Bei geringer Dispersitit nehmen die Blasen
eine unregelmiBige hexagonale Form an. Mit zunehmender Dispersitit zeigt sich
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Tabelle 4.1: Strukturelle Eigenschaften der Ausgangskonfigurationen der Schdume. Als Eingabepara-
meter werden Werte fiir den Variationskoeffizienten des Blasenvolumens, CVi, = 6/u, vor-
gegeben. Aus der Analyse des Gleichgewichtszustands des relaxierten Blasenensembles
ergeben sich das mittlere Blasenvolumen pty und der resultierende Variationskoeffizient
CVies = ov/uy. Die verschiedenen, unterschiedlich stark ungeordneten Strukturen sind
wie gelistet bezeichnet. Eigene Tabelle; vorveroffentlicht in [99]; sprachlich angepasst.

CV; Uy oy CVies Bezeichnung
0,00 382,73 793 0,02 o)
0,10 382,07 37,87 0,10 o]
0,20 38290 74,52 0,19 o
0,30 383,42 116,63 0,30 o3
0,40 372,88 154,71 042 o4

die Unordnung in der Struktur stirker, und Blasen mit einer abweichenden Anzahl
an Kanten treten auf.

Fiir die Studie des Schaumzerfalls werden elf unterschiedliche Filmstabilititen
modelliert, indem die Wahrscheinlichkeit fiir das Reif3en eines Filmes definiert
wird. Dazu wird jedem Volumenelement eines Filmes eine spezifische Wahrschein-
lichkeit Gleichung (3.13) zugewiesen, représentiert durch p;,i =0,...,10. Diese
Stabilititen werden auf die fiinf Ausgangskonfigurationen angewendet, die in
Tabelle 4.1 und Abbildung 4.4 dargestellt sind. Es werden folglich insgesamt 55
verschiedene Schaumzerfallsprozesse simuliert, wie in Abbildung 4.5 skizziert.
Durch diese Variation der Filmstabilitit konnen unterschiedliche Zerfallsgeschwin-
digkeiten bzw. -raten modelliert werden. Um die dynamische Entwicklung des
Schaums wihrend des Zerfalls zu beschreiben, wird Gleichung (3.11) gelost.
Hierbei wird die Relaxation durch das Platzen von Schaumfilmen und die an-
schlieBende Blasenkoaleszenz lokal unterbrochen, was zu einer lokalen Storung
des Relaxationsprozesses fiihrt und verhindert, dass das System vollstindig in ei-
nen energetisch giinstigen Zustand iibergeht. Zwischen den Koaleszenzereignissen
entwickelt sich die Struktur durch Relaxation zu einem neuen Energieminimum.
Gleichgewichtszustinde werden wihrend der dynamischen Simulation kaum er-
reicht. Abbildung 4.6 zeigt die Energie wihrend des Zerfallsprozesses, also die
dynamische Entwicklung des Schaums unter dem Einfluss der reilenden Filme.
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Abbildung 4.3: Charakterisierung des Blasenensembles. Blasengrofienverteilung verschiedener An-
fangskonfigurationen oy — 0y, fiir die die Dispersitit variiert. Blasenvolumen normiert
mit mittlerem Blasenvolumen (A). Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [99].

4.2 Numerische Modellierung als Mittel zur
Analyse und Vorhersage

In diesem Abschnitt werden die zentralen Fihigkeiten des numerischen Ansat-
zes herausgestellt. Diese umfassen sowohl einen Uberblick zu den pridiktiven
Moglichkeiten durch numerische Simulationen, als auch die Validierung des
vorgestellten Modells zur Mikrostrukturentwicklung. Die als Teil des Software-
pakets PACE3D implementierte Methode zielt darauf ab, die mikrostrukturelle
Entwicklung zerfallender Schiume abzubilden, die durch das Reiflen von Filmen
und Koaleszenzereignissen sowie von diffusivem Gastransfer bestimmt wird. Sie
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Abbildung 4.4: Schaumstrukturen mit variierender Dispersitit, die als Ausgangsstrukturen fiir Zer-
fallsimulationen dienen. Dargestellt sind quasi-monodisperse (0p) und polydisperse
Schaumstrukturen (07 — 04) mit steigender Heterogenitit. Eigene Abbildung; vorver-
offentlicht in [99].
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Abbildung 4.5: Skizze aller im Rahmen der Studie durchgefiihrten Simulationen des Schaumzerfalls.
Ausgehend von fiinf Strukturen mit unterschiedlicher Dispersitit (op — 04) werden
Simulationen fiir jeweils elf verschiedene Filmstabilititen durchgefiihrt, py — pjo.
Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [99].
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(a) Freie Energie tiber Zeit. (b) Detail von (a).

Abbildung 4.6: Entwicklung der freien Energie wihrend des Zerfallsprozesses, beispielhaft gezeigt
fiir Struktur o> und Wahrscheinlichkeit fiir das Reiflen von Filmen ps (mittel). Eigene
Abbildung; vorverdtfentlicht in [99].

eignet sich besonders fiir eine systematische Untersuchung verschiedener Schaum-
geometrien mittels umfangreicher Parameterstudien und demonstriert so in der
Anwendung ihre Vielseitigkeit. Durch den Zugang zu einem breiten Spektrum
struktureller Eigenschaften eroffnet die Methode neue Moglichkeiten, komplexe
Phinomene, die in Schiumen auftreten, mithilfe von Simulationen und Auswer-
tungen zu verstehen. Eine detaillierte Einfiihrung in die numerische Methode
findet sich in Kapitel 3. Der Uberblick an dieser Stelle stellt den Zusammenhang
her, um die Relevanz fiir die in diesem Abschnitt priasentierten Ergebnisse zu
unterstreichen.

Der Kern der Studie liegt in der Einfithrung und Validierung des hergeleiteten
Modells zur Mikrostrukturentwicklung mittels numerischer Simulationen. Der
Einsatz einer Phasenfeldmethode ermoglicht es, die dynamische Entwicklung
eines Schaums unter Beriicksichtigung spontan reilender Schaumfilme und der
Koaleszenz von Blasen sowie von Vergroberungsprozessen abzubilden. Die Studie
ermdglicht den Zugang zu vier zentralen Aspekten prizise abgebildeter Schaume.

1. Die Methode beriicksichtigt inhdrent den Gasdruck innerhalb der Blasen,
was zu einer detaillierten Abbildung eines Schaums beitrigt.
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2. Die vorgestellten Routinen erlauben die digitale Generierung vielfaltiger
Schaumstrukturen, die sich jeweils durch einzigartige morphologische
Merkmale und unterschiedliche Grade an Ordnung in den Blasengrof3en
auszeichnen.

3. Das Modell umfasst eine variable Wahrscheinlichkeit fiir das Reiflen von
Schaumfilmen, die unterschiedliche Stabilititen modelliert und verschie-
dene Zerfallsraten abbildet. Das Reiflen von Filmen treibt strukturelle Ver-
dnderungen an, die der dynamischen Natur der Mikrostrukturentwicklung
entsprechen.

4. Der vorgestellte Ansatz zeichnet sich dadurch aus, die komplexen mor-
phologischen und topologischen Eigenschaften von Schaumstrukturen zu
bestimmen. Indem digital erzeugte Schaumstrukturen Simulationen des
Zerfallss durchlaufen, lésst sich der Einfluss der Schaumgeometrie und der
Wahrscheinlichkeit fiir das Reilen einzelner Filme auf die Gesamtstruktur
des Schaums ermitteln.

Die vielseitige Anwendbarkeit der Methode zur Simulation von Ensembles meh-
rerer tausend Blasen ermdoglicht die Untersuchung statistischer Eigenschaften
von Schdumen basierend auf Charakteristika auf der Skala einzelner Blasen und
Schaumfilme. Empirische Daten aus den Simulationen etablieren skalentiber-
greifend Wechselwirkungen verschiedener Parameter und belegen die logische
Kohirenz und Giiltigkeit des Modells. Der numerischen Ansatz zeichnet sich
durch seine Effizienz bei der Mikrostruktursimulation aus, wodurch er fiir grof3-
skalige Anwendungen geeignet ist. Seine Fahigkeit, grole Schaumgebiete zu
simulieren, ermoglicht den Zugang zu Mustern, die aus dem kollektiven Ver-
halten einzelner Blasen entstehen, und zeigt sich als besonders niitzlich fiir die
Untersuchung statistischer Eigenschaften von Schaumen. Die Ergebnisse aus den
numerischen Experimenten bieten sowohl visuelle als auch quantitative Einblicke
in die zeitliche Entwicklung des Schaumzerfalls. Eine statistische Analyse vertieft
das Verstindnis der Wechselwirkungen zwischen mikrostrukturellen Parametern.
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4 Simulation alternder fliissiger Schaume

Zur Charakterisierung der Mikrostruktur liegt der Fokus auf verschiedenen Pa-
rametern: Volumen der Blasen, Gasdruck, Form der Blasen hinsichtlich Kanten
und Nachbarschaftsbeziehungen. Die vorliegende Untersuchung dient einem dop-
pelten Zweck. Sie ermoglicht es, die Fahigkeit des Modells zu Vorhersagen der
Mikrostruktur umfassend zu bewerten und definiert die Grenzen seiner Anwend-
barkeit.

Der folgende Abschnitt widmet sich der statistischen Analyse der Mikrostruk-
turentwicklung von Schidumen. Die probabilistischen Dynamiken des Zerfalls
beeinflussen das Zusammenspiel verschiedener Parameter. Durch die effektive
Integration des Filmreiflens stellt das vorliegende Framework ein leistungsstar-
kes Werkzeug dar, um Einblicke in das komplexe Verhalten von zerfallenden
fliissigen Schaumstrukturen zu gewinnen. Das vorgestellte Modell fiir die Mikro-
strukturentwicklung ermoglicht eine systematische Korrelation von Prozessen auf
verschiedenen Liangenskalen, indem stochastische Filmrisse auf der Mikroebene
mit empirischen Beobachtungen des gesamten makroskopischen Blasenensembles
verkniipft werden. Dies wird anhand einer Reihe von Schaumen mit unterschiedli-
chen morphologischen Eigenschaften in simulierten Zerfallsexperimenten getestet.

4.3 Validierung: Stabilisierung einer einzelnen
Gasblase

Um die in Abschnitt Kapitel 3 beschriebene Methode zu validieren, werden hier
Ergebnisse numerischer Simulationen einer Blase in einer Fliissigkeit priasentiert
und die Fahigkeit der Methode evaluiert, den Gasdruck im Gleichgewichtszustand
prizise vorherzusagen. Das Simulationssetup fiir die Validierung besteht aus einer
inkompressiblen Fliissigkeitsmatrix mit einer eingebetteten kompressiblen Gas-
blase unter Annahme eines idealen Gases. Zur Initialisierung der Simulationen
wird ein Satz von Konfigurationen generiert. Jede dieser Konfigurationen wird auf
einem Gebiet untersucht, das durch quadratische Zellen diskretisiert ist, und es gilt
€ = 3. Dabei werden die Gasblase und die Fliissigkeit jeweils als Phase definiert.
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4.3 Validierung: Stabilisierung einer einzelnen Gasblase

Der Ordnungsparameter ¢, beschreibt die Gasblase und ¢g die Fliissigkeit. Um
einen reprisentativen Parameterraum abzudecken und die Anwendbarkeit der
Methode auf verschiedene Szenarien sicherzustellen, werden sowohl der initiale
Blasenradius ry als auch die Oberflichenenergie ¥, systematisch variiert. Durch
Oberflachenminimierung relaxiert das System in ein energetisches Minimum und
erreicht durch diesen Equilibrierungsprozess einen stabilen Zustand. Dieser ist
durch ein Gleichgewicht zwischen den durch Gasdruck und Oberflichenspan-
nung bedingten Kriften charakterisiert. Anhand der Gleichgewichtskonfiguration
werden der numerisch berechnete Gasdruck der Blase Py und der Druck der
fliissigen Matrix Py als methodeninhédrente Gréfen bestimmt. Fiir die gesamte
Reihe der Simulationen nimmt der Druck der Fliissigkeit konstante Werte von
Py =1 an. Die Druckdifferenz zwischen Blase und Matrix AP = Py, — Py dient
als zentrales Kriterium zur Validierung der Genauigkeit der Methode. Diese be-
rechneten Druckdifferenzen werden mit der analytischen Losung verglichen, die
sich aus der Young-Laplace-Gleichung ergibt. Der theoretische Druckunterschied
fiir d € {2,3} Dimensionen ist gegeben durch

AP:@(d—l). 4.1
Teq.

Abbildung 4.7 vergleicht die berechneten Druckdifferenzen mit den theoretischen
Werten fiir ein zweidimensionales Setup. Die Validierungsergebnisse zeigen eine
Ubereinstimmung zwischen berechneten und theoretischen Druckdifferenzen iiber
verschiedene Blasenvolumina und Oberflichenenergien hinweg. Geringfiigige
Abweichungen bei groBen reziproken Radien lassen sich auf die numerische
Auflosung zuriickfithren. Insgesamt demonstrieren die Ergebnisse die Eignung der
Methode, das Verhalten von Gasblasen als ideales Gas in einer fliissigen Matrix
zu simulieren. Um die Stabilitdt der Methode bei der Anwendung auf Schiume zu
gewihrleisten, beschrinken sich die in dieser Arbeit vorgestellten Untersuchungen
auf Blasengrofen innerhalb eines angemessenen Bereichs.
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Abbildung 4.7: Druckdifferenz AP als Funktion des reziproken Radius req. einer in einer fliissigen
Matrix eingebetteten Blase im Gleichgewicht. Die Daten zeigen Ergebnisse fiir drei
verschiedene Werte der Oberfldchenenergie ¥, in einem zweidimensionalen Setup.
Die schwarze Linie stellt die Losung dar, die sich aus der theoretischen Young-
Laplace-Gleichung ergibt. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [99].

4.4 Vorhersage der Mikrostrukturentwicklung
(Koaleszenz)

Dieser Abschnitt analysiert die Mikrostrukturentwicklung zerfallender Schaum-
strukturen im Grenzfall trockener Schiume und umfasst sowohl eine visuelle
Darstellung der Simulationsstudien als auch eine statistische Charakterisierung.
Die Untersuchung beginnt mit einer visuellen Dokumentation der dynamischen
Entwicklung von Schaumstrukturen wihrend des Zerfallsprozesses, wie beispiel-
haft in Abbildung 4.8 fiir eine médfig ungeordnete Ausgangsmorphologie mit
Dispersitit 0, und einer mittleren Wahrscheinlichkeit fiir das Reiflen von Fil-
men ps dargestellt. Beobachtungen der Morphologie ermoglichen es, die zeitliche
Entwicklung des gesamten Blasenensembles nachzuverfolgen. Auf Basis dieser vi-
suellen Bewertung lassen sich Strukturdynamiken erfassen, die dem Schaumzerfall
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0.00 - tiot

0.25 - tiot 0.50 - tior 0.75 - trot 1.00 - tor

Abbildung 4.8: Serie von Einzelaufnahmen aus der Simulation, die die zeitliche Entwicklung des
Blasenanensembles zeigen. Die Morphologie ist fiir eine méBig ungeordnete An-
fangsstruktur mit Dispersitit 6, und mittlerer Wahrscheinlichkeit fiir das Reilen von
Filmen ps dargestellt. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [99].

zugrunde liegen. Unterschiedliche mikrostrukturelle und physikalische Parameter
beeinflussen die Ausbildung der Struktur sowohl in statischen als auch in dyna-
mischen Konfigurationen. Die Untersuchung der Auswirkungen verschiedener
Wabhrscheinlichkeiten fiir das Filmplatzen zeigt charakteristische Verinderungen
in der Morphologie des Schaums iiber die Zeit. Als Grundlage fiir diese Studie
dient ein konsistentes initiales Setup. Abbildung 4.9 stellt grafisch die zeitlichen
Verldufe dar, die drei verschiedenen Wahrscheinlichkeiten des Filmplatzens ent-
sprechen. Dies bildet unterschiedliche Zerfallsraten ab, fiir die Unterschiede in
den Blasengréen und der Musterbildung deutlich werden. Ein Zugriff auf diese
morphologischen Verdnderungen erfolgt auch in experimentellen Untersuchun-
gen. Um den Einfluss der Wahrscheinlichkeit des Filmplatzens auf die Dynamik
des Schaumzerfalls zu untersuchen, werden in dieser Studie Variationen dieses
Parameters durchgefiihrt.

Bei hohen Platzwahrscheinlichkeiten kommt es zur Bildung von unkonventio-
nellen Blasenformen. Niedrigere Platzwahrscheinlichkeiten begiinstigen dagegen
eine allmihliche Entwicklung, die eine Relaxierung der Schaumstruktur ermog-
licht. Dieser Kontrast unterstreicht das Zusammenspiel zwischen der Platzwahr-
scheinlichkeit und der sich entfaltenden Dynamik der Schaumentwicklung. Die
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Abbildung 4.9: Serie von Simulationssnapshots, die die zeitliche Entwicklung des Blasenensembles
zeigen. Die Morphologie ist fiir die Anfangsstruktur o, dargestellt, mit drei verschie-
dene Wahrscheinlichkeiten fiir das Reiflen von Filmen, pg (hoch), ps (mittel) und pjo
(niedrig). Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [99].

Platzwahrscheinlichkeit ldsst sich flexibel wihlen, was eine prizise Kalibrierung
der Zerfallsrate ermoglicht. Der Einfluss variierender Ausgangskonfigurationen
(verschiedene Dispersititen) auf die Schaummorphologie zeigt sich unter gleicher
Filmplatzwahrscheinlichkeit, siehe Abbildung 4.10. Die simulierten Zerfallspro-
zesse weisen eine hohe Ahnlichkeit auf, wobei lediglich geringe Unterschiede
zwischen den gewihlten Strukturen visuell erkennbar sind. Variierende Startkon-
figurationen und Dispersititen scheinen die morphologische Entwicklung nur
marginal zu beeinflussen.

Strukturen mit groferer Dispersitit weisen eine hohere Inhomogenitit der Film-
langen auf. Die Wahrscheinlichkeit fiir das Reif3en eines Films héngt mit der
Filmlénge zusammen. So zeigen Filme unterschiedlicher Linge abweichende
Platzwahrscheinlichkeiten. Damit entspricht die Variation der Filmldnge einer
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Abbildung 4.10: Zeitliche Entwicklung des Blasenensembles. Die Morphologie ist fiir variierende
Anfangsdispersititen bei gleicher mittlerer Wahrscheinlichkeit fiir das Reilen von
Filmen, ps, dargestellt. Snapshots zeigen die Anfangskonfigurationen (erste Spalte)
und die Konfigurationen am Ende der Simulation (zweite Spalte). Eigene Abbildung;
vorveroffentlicht in [99].
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variierenden Platzwahrscheinlichkeit fiir den gesamten Film. Dieser Zusammen-
hang unterstreicht die Bedeutung der Filmldnge als entscheidenden Faktor fiir das
dynamische Verhalten und die Entwicklung des Schaums.

4.5 Statistische Charakterisierung von
Mikrostrukturparametern

4.5.1 Datenanalyse

Eine detaillierte statistische Analyse der mikrostrukturellen Parameter ergidnzt
die visuelle Untersuchung, um die innere Struktur des Schaums und seine dyna-
mischen Eigenschaften zu verstehen. Diese Struktur wird durch Blasenvolumen,
Gasdruck, Blasenform und Nachbarschaftsbeziehungen charakterisiert, die je-
weils unterschiedlich auf Variationen der Wahrscheinlichkeiten fiir das Reiflen
von Filmen und Anfangskonfigurationen ansprechen. Daher konzentrieren sich
die Analysen auf diese wesentlichen Eigenschaften. Die Anwendung statistischer
Methoden ermoglicht es zudem, Trends und charakteristische Kurven abzuleiten,
um die zeitliche Entwicklung systematisch zu analysieren.

4.5.2 Zerfallsdynamik von Schaumen

Die statistische Analyse offenbart Tendenzen in der zeitlichen Entwicklung des
Blasenensembles, wobei diese durch die Anzahl der Blasen quantifiziert wird. Die-
se Untersuchung ermoglicht es, den Einfluss variierender Wahrscheinlichkeiten fiir
das Platzen von Filmen und unterschiedlicher Ordnungsgrade in der Schaumstruk-
tur zu identifizieren. Die zeitliche Entwicklung der Blasenanzahl dient als Maf}
fiir die Zerfallsrate. Abbildung 4.11 zeigt die Anzahl der Blasen in Abhédngigkeit
von der Zeit wihrend der Simulation des Zerfalls fiir die Struktur ¢>. Die Bla-
senanzahl nimmt monoton mit der Zeit ab, wobei die Steigung fiir verschiedene
Wahrscheinlichkeiten variiert; je hoher die Wahrscheinlichkeit, desto schneller
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4.5 Statistische Charakterisierung von Mikrostrukturparametern

die Abnahme. Der Verlauf ist nicht linear, wobei die schnellere Reduktion der
Blasenanzahl zu Beginn des Prozesses auf einen beschleunigten Zerfall hindeutet.
Ein @hnliches Verhalten lésst sich fiir Strukturen mit unterschiedlich dispersen
Ausgangskonfigurationen beobachten. Die einzelnen Verldufe variieren aufgrund
der probabilistischen Natur des Algorithmus und aufgrund von unterschiedlich
ungeordneten Konfigurationen, die wihrend der Simulation erreicht werden. Im
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Abbildung 4.11: Zeitliche Entwicklung des Blasenensembles. Gezeigt die zeitabhidngige Anzahl der
Blasen unter parametrischer Variation der Wahrscheinlichkeit fiir das Platzen von
Filmen p,, exemplarisch fiir die Ausgangskonfiguration o,. Eigene Abbildung;
vorveroffentlicht in [99].

Verlauf der Zerfallssimulation wird der Einfluss der Ausgangskonfiguration an-
hand der Entwicklung der Blasenanzahl deutlich, siche Abbildung 4.12. Zwischen
Strukturen mit unterschiedlichen Graden initialer Ordnung variiert die Zerfallsrate
merklich, obwohl die Wahrscheinlichkeit fiir das Reiflen eines Filmes pro Volu-
menelement konstant bleibt. Innerhalb der gewihlten Simulationsreihe bleiben in
stark ungeordneten Strukturen mehr Blasen {iber einen lingeren Zeitraum erhalten.
Im Vergleich dazu existieren bei Strukturen mit geringeren Unordnungsgraden nur
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4 Simulation alternder fliissiger Schidume

marginale Unterschiede, und der Einfluss des Unordnungsgrades ist nicht messbar.
Angesichts dieser Beobachtungen erweist sich die Analyse zusétzlicher aussage-
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Abbildung 4.12: Entwicklung unterschiedlich dispergierter Ausgangsstrukturen bei gleicher mittlerer
Wahrscheinlichkeit fiir das Platzen von Filmen ps, mit dem Resultat unterscheidbarer
Zerfallsraten. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [99].

kréftiger Parameter als empfehlenswert, um potenziell deutlichere Variationen in
den Einflussfaktoren zu identifizieren und zu quantifizieren.

4.5.3 Blasenvolumen und -verteilung

Die statistische Analyse der Blasenvolumina dient dazu, die Schaummorphologie
quantitativ zu beschreiben und ermoglicht so, die Mikrostruktur des Schaumes
zu bewerten. Anhand von Volumenverteilungen und Mittelwerten wird der Ein-
fluss unterschiedlicher Wahrscheinlichkeiten fiir das Reilen von Filmen und
Anfangskonfigurationen auf die Schaumstruktur deutlich. Ein zentraler Aspekt
der Analyse ist die zeitliche Entwicklung des mittleren Blasenvolumens. Dieses
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ergibt sich aus der Anzahl der vorhandenen Blasen N (7) zum Zeitpunkt 7 gemif
(A) = % Zzg Ag. Die in Abbildung 4.13 dargestellte Entwicklung weist ver-
schiedene Charakteristika auf, die durch unterschiedliche Wahrscheinlichkeiten
fiir das Reiflien von Filmen bedingt sind. Das mittlere Blasenvolumen nimmt
mit der Zeit zu, wobei dieser Anstieg bei hoheren Wahrscheinlichkeiten fiir das
Reiflen von Filmen stdrker ausgeprigt ist. Mit fortschreitendem Zerfallsprozess

zeigt sich ein zunehmend stirkerer Anstieg des mittleren Blasenvolumens. Eine
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Abbildung 4.13: Entwicklung des Blasenensembles mit der Zeit. Zeitabhéngige mittlere Blasenvolu-
mina der Ensembles sind unter parametrischer Variation der Filmplatzwahrschein-
lichkeit p,, fiir die Ausgangsstruktur o, dargestellt. Das mittlere Volumen ist auf das
maximale mittlere Volumen normiert. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [99].

detaillierte Analyse der Schaummorphologie basiert auf der zeitlichen Entwick-
lung der Volumenverteilung der Blasen. Dazu wird zu verschiedenen Zeitpunkten
des Zerfallsprozesses die zeitliche Entwicklung der Wahrscheinlichkeitsverteilung
der Volumina des Blasenensembles betrachtet, wie in Abbildung 4.14 dargestellt.
Im Verlauf nimmt nicht nur das mittlere Volumen des Blasenensembles zu, auch
weitere Trends zeichnen sich ab. Der Anstieg des mittleren Blasenvolumens ist
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Abbildung 4.14: Entwicklung der Blasenvolumina fiir die Ausgangsstruktur o, unter einer mittleren
Filmplatzwahrscheinlichkeit ps. Das Ensemble ist zu verschiedenen Zeitschritten
wihrend der Evolution charakterisiert, wobei Absolutwerte fiir das Volumen A und
auf das mittlere Volumen normierte Werte gezeigt sind, 4/(a). Eigene Abbildung;
vorveroffentlicht in [99].

begleitet von einer allmihlichen Verbreiterung und Abflachung der Verteilung der
Volumina, Abbildung 4.14, was auf eine Veridnderung der Morphologie hinweist.
Die Anzahl von Blasen mit grolem Volumen nimmt zu, da das kontinuierliche
Reiflen von Filmen und die Koaleszenz von Blasen zu einer Volumenzunahme
fithren. Die Peaks konzentrieren sich tendenziell auf ganzzahlige Vielfache des
Ausgangsvolumens. Diese beobachtete Verdopplung der Volumina steht in Zu-
sammenhang mit den Koaleszenzereignissen. Zur standardisierten Bewertung der
Grofenvariationen innerhalb des Schaumensembles dient das auf das mittlere
Volumen normierte Blasenvolumen, wie dargestellt in Abbildung 4.13. Diese
Normierung erleichtert es, Trends in der Verteilungsform zu erkennen, die mit
dem Blasenwachstum zusammenhéngen. Anhand dieser Verteilung zeigt sich eine
graduelle Verschiebung der Peaks zu kleineren Werten, was fiir einen sich entwi-
ckelnden Schaum zu erwarten ist. Diese Verschiebung bedeutet also, dass sich die
Blasengrofen insgesamt zu grofleren Werten hin ausweiten. Eine weiterfiihrende
Analyse der BlasengroBenverteilung zu verschiedenen Zeitpunkten erginzt das
Verstidndnis der Schaumdynamik in Abhingigkeit von variierenden Wahrschein-
lichkeiten fiir das Platzen von Filmen. Dabei zeigen sich signifikante Unterschiede
in der Blasenvolumenverteilung zu verschiedenen Zeitschritten fiir Schiume mit
unterschiedlicher Filmstabilitit. Abbildung 4.15 veranschaulicht den Vergleich
der Volumenverteilungen fiir die gleiche Ausgangskonfiguration von o4, wihrend
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Abbildung 4.16 die Entwicklung fiir die Ausgangskonfiguration von o, gegen-
iberstellt. Die Verteilungen der Blasenvolumina zu einem bestimmten Zeitpunkt
unterscheiden sich in Abhéngigkeit von der Wahrscheinlichkeit fiir das Platzen.
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Abbildung 4.15: Vergleich der Volumenverteilungen bei konstanter initialer Dispersitit der hetero-
genen Struktur oy fiir drei verschiedene Platzwahrscheinlichkeiten: hoch pg, mittel
Ps, niedrig pio. Die Teilabbildungen (a) — (d) zeigen die Wahrscheinlichkeitsdichte
des normierten Blasenvolumens 4/(4) zu vier verschiedenen Zeitpunkten. Ein Fit auf
eine logarithmische Normalverteilung ist als Orientierungshilfe enthalten. Eigene
Abbildung; vorveroffentlicht in [99].

Die in den Abbildungen zu festen Zeitschritten dargestellte zeitliche Entwicklung
zeigt eine differenzierte Dynamik. Je nach Filmplatzwahrscheinlichkeit divergie-
ren die Peaks und flachen in unterschiedlichem MafBe ab. Blasenensembles mit
hoherer Platzwahrscheinlichkeit weisen im Vergleich zu solchen mit niedrigerer
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Abbildung 4.16: Vergleich der Volumenverteilungen bei konstanter initialer Dispersitiit der hetero-
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genen Struktur o, fiir drei verschiedene Platzwahrscheinlichkeiten: hoch pg, mittel
Ps, niedrig pjo. Die Teilabbildungen (a) — (d) zeigen die Wahrscheinlichkeitsdichte
des normierten Blasenvolumens 4/(4) zu vier verschiedenen Zeitpunkten. Ein Fit auf
eine logarithmische Normalverteilung ist als Orientierungshilfe enthalten. Eigene
Abbildung; vorveroffentlicht in [99].
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Wahrscheinlichkeit vergroBerte mittlere Volumina auf. In der Verteilung geht eine
hohere Platzwahrscheinlichkeit mit einer Verschiebung des Peaks zu kleineren
Werten einher. Diese Beobachtungen verdeutlichen, wie stark die Struktur des
Schaumes auf Verdnderungen in der Wahrscheinlichkeit des Filmplatzens reagiert.

Der Vergleich des Zerfalls fiir verschiedene Ausgangskonfigurationen erméglicht
es, deren Einfluss auf das mittlere Blasenvolumen zu analysieren. Abbildung 4.17
stellt dies fiir die Platzwahrscheinlichkeit von ps dar. Die Entwicklung verliduft
fiir alle untersuchten Strukturen weitgehend dhnlich und zeigt einen Anstieg des
mittleren Blasenvolumens mit der Zeit. Bei der Ausgangskonfiguration mit der
hochsten Dispersitét oy fillt jedoch ein Unterschied auf. Das mittlere Blasenvolu-
men weist niedrigere Werte auf und ihr Verlauf zeigt eine geringere Steigung. Fiir
die anderen Konfigurationen mit niedrigerer Dispersitit ldsst sich kein eindeutiger
Einfluss auf die Entwicklung der Blasenvolumina feststellen. Diese Abweichung
unterstreicht, dass das System bei hohen Unordnungsgraden in der Ausgangskonfi-
guration besonders stark von den Anfangsbedingungen beeinflusst wird. Die stark
ungeordnete Startkonfiguration pragt mafigeblich die nachfolgende Dynamik des
Blasenensembles. Im Gegensatz dazu zeigen sich fiir Konfigurationen mit gerin-
gerer Dispersitit vernachldssigbare Auswirkungen auf den weiteren Verlauf. Fiir
eine detaillierte Analyse der Blasenvolumina bei Strukturen mit variablem Grad
an Unordnung bietet Abbildung 4.18 einen Uberblick iiber die Volumenvertei-
lungen zu verschiedenen Zeitpunkten. Strukturen mit geringer Dispersitit zeigen
ausgeprigte Peaks bei ganzzahligen Vielfachen des initialen mittleren Volumens
(Abbildung 4.3), wohingegen Strukturen mit mittlerer und hoher Dispersitit ein
Abflachen dieser Peaks aufweisen. In Strukturen mit geringer Dispersitéit und da-
mit einheitlichen BlasengréBen fiihrt ein reilender Film und das damit verbundene
Koaleszenzereignis oft zu einer Verdopplung des resultierenden Blasenvolumens.
Im Gegensatz dazu ist bei stark dispergierten Strukturen mit variierenden Blasen-
grofen die resultierende Volumenzunahme weniger vorhersehbar, da heterogene
GroBlen unterschiedlich zum Endvolumen beitragen. Dies verdeutlicht den Ein-
fluss der Dispersitit auf strukturelle Merkmale und offenbart das Zusammenspiel
zwischen Unordnung und Reorganisation wihrend der Entwicklung.
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Abbildung 4.17: Entwicklung des Blasenensembles mit der Zeit. Zeitabhidngige mittlere Blasenvolu-
mina (A) fiir fiinf verschiedene Ausgangskonfigurationen mit Dispersititen 6 - 04.

Die Filmplatzwahrscheinlichkeit ist mittel, ps. Eigene Abbildung; vorverffentlicht
in [99].
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(a) t = 0.50 - tyor, Volumen normiert auf das (b) t = 1.00 - t¢, Volumen normiert auf das
mittlere Volumen, (A). mittlere Volumen, (A).

Abbildung 4.18: Charakterisierung des Blasenensembles. Blasenvolumenverteilung verschiedener
Ausgangskonfigurationen mit Dispersitit oy — o4 bei fester mittlerer Platzwahr-
scheinlichkeit ps. Analyse des Blasenvolumens zu zwei verschiedenen Zeitpunkten
wihrend der Entwicklung. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [99].

4.5.4 Gasdruck und Druckfeld

Die Untersuchung des Gasdrucks innerhalb der Blasen ermdglicht Einblicke in
die Charakteristika des sich entwickelnden Schaums, die mit dem Grad an Ord-
nung der Struktur einhergehen. Hier gewéhren Simulationsergebnisse Zugang zu
Druckvariationen einzelner Blasen sowie des gesamten evolvierenden Schaums.
Die in Kapitel 3 vorgestellte Methodik zeichnet sich dadurch aus, dass sie den
Gasdruck innerhalb der einzelnen Blasen in jedem Zeitschritt berechnet, und
dabei das Verhalten als ideales Gas beriicksichtigt. Diese Werte fiir den Druck
werden wihrend der gesamten Simulation kontinuierlich aktualisiert, wodurch
ein Druckfeld mitgehalten wird, das das gesamte Blasenensemble umfasst. Die
Methode ermoglicht einen direkten Einblick in den Druck einzelner Blasen des
Ensembles, ohne dass komplexe zusitzliche Berechnungsmethoden erforderlich
sind. Es sei angemerkt, dass sich die Struktur nach der Initialisierung der Si-
mulation mit einer aufgeprigten Druckverteilung relaxiert, siehe Abschnitt 4.1.
Im Verlauf der Zerfallssimulation gewihrleistet die Methode Druckwerte gemaf3
dem idealen Gasgesetz. Abbildung 4.19 stellt die Analyse des Gasdrucks fiir die
exemplarische Struktur 6, mit parametrisch variierter Platzwahrscheinlichkeit dar.
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Wihrend der gesamten Simulation bleibt der mittlere Gasdruck in den Blasen
nahezu konstant, was der Methode inhirent ist. Allerdings lassen sich im zeitli-
chen Verlauf in Abbildung 4.19a geringfiigige Schwankungen erkennen. Es ist
anzunehmen, dass diese Schwankungen durch lokale Stérungen infolge reilender
Filme entstehen, da diese von anschlieende Neuordnungen und Relaxationen
in lokale Energieminima begleitet sind. Der leichte Gesamtriickgang, der mit
hoher und mittlerer Platzwahrscheinlichkeit einhergeht, spiegelt wider, dass das
Blasenensemble zu einer sphérischen Form tendiert, was mit der Entwicklung
hin zu einem energetischen Minimum verbunden ist. Bei niedriger Platzwahr-
scheinlichkeit ist dieser Riickgang im analysierten Simulationszeitraum nicht
erkennbar. In Abbildung 4.19b zeigt die Standardabweichung des mittleren Gas-
drucks innerhalb der Schaumblasen einen starken Anstieg iiber den beobachteten
Zeitraum. Diese erhebliche Zunahme der Standardabweichung tritt auf, obwohl
die gemessenen absoluten Werte des mittleren Gasdrucks wihrend iiber den ge-
samten Simulationszeitraum hinweg nur geringfiigig schwanken. Der Anstieg in
der Breite der Verteilung des Gasdrucks deutet auf eine zunehmende Heterogenitit
in der Druckverteilung der Blasen im zeitlichen Verlauf hin. Dies impliziert, dass
bei relativ stabilem mittleren Druck die Streuung der einzelnen Druckwerte der
Blasen ausgeprigter wird, was aus der zugrundeliegenden Dynamik und Struk-
turbildung im Schaum resultiert. Der stirkste Anstieg ist fiir die Entwicklung
unter hochster Platzwahrscheinlichkeit der Filme zu erkennen. Hier kommt es zu
einer Vervierfachung. Bei geringeren Platzwahrscheinlichkeiten fillt der Anstieg
weniger ausgeprigt aus. Abbildung 4.20 stellt die zeitliche Entwicklung fiir unter-
schiedlich geordnete Ausgangsstrukturen mit gleicher Platzwahrscheinlichkeit dar.
Im zeitlichen Verlauf weisen diese Strukturen dhnliche Charakteristika auf. Zu-
nichst erfolgt ein leichter Anstieg des Drucks, dem sich insgesamt ein Abfall des
Drucks anschlieBBt. Bemerkenswert ist dabei, dass die Struktur mit der hochsten
Unordnung, reprisentiert durch oy, die am wenigsten gleichméBige Entwicklung
aufweist. Das Auftreten von Spriingen im Druck fiir diese Konfiguration lésst sich
auf die Koaleszenz von Paaren aus groflen und kleinen Blasen zuriickfiihren, die
ausgeprigtere Relaxationsdynamiken zur Folge haben.
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Abbildung 4.19: Zeitliche Entwicklung des Gasdrucks in den Blasen. Ensemblewerte fiir die Schaum-
struktur 0, variierte Wahrscheinlichkeit fiir das Platzen von Filmen. Eigene Abbil-
dung; vorverdffentlicht in [99].
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Abbildung 4.20: Zeitliche Entwicklung des Gasdrucks in den Blasen. Ensemblewerte fiir Schaum-
strukturen mit unterschiedlichem Grad an Ordnung. Eigene Abbildung; vorverof-
fentlicht in [99].

Die in Abbildung 4.20b dargestellte Standardabweichung veranschaulicht die
zeitliche Entwicklung verschiedener Ausgangsstrukturen mit unterschiedlichen
Ordnungsgraden, jedoch bei identischer Filmplatzwahrscheinlichkeit. Strukturen
mit geringer initialer Dispersitit zeichnen sich durch einen gleichméBigen Verlauf
aus, wobei die Standardabweichung im Laufe der Zeit nur geringfiigig zunimmt.
Dies deutet auf eine relativ homogene Druckverteilung in den Blasen innerhalb
dieser geordneten Strukturen hin. Strukturen mit hoher anfénglicher Dispersitét
hingegen zeigen initial erhohte Standardabweichungen, was auf eine ausgeprigte
Heterogenitit der Druckverteilung innerhalb des Blasenensembles hindeutet. Die-
se Schwankungen treten vermutlich in Zeitschritten auf, in denen ein oder mehrere
Filmplatz- und Koaleszenzereignisse stattfanden und die Struktur noch nicht in
einen lokalen Energieminimumzustand relaxiert ist. Mit fortschreitender Zeit
stabilisieren sich diese Schwankungen jedoch, was auf eine Konvergenz zu einer
einheitlicheren Druckverteilung innerhalb der Schaumstruktur hinweist. Neben
der Betrachtung von Ensemblewerten ist die Druckvariation innerhalb des Ensem-
bles von besonderem Interesse. Die verwendete Methode ermoglicht eine prizise
Analyse der Druckwerte einzelner Blasen. Fiir fiinf verschiedene Zeitschritte wird
in Abbildung 4.21 eine detaillierte Analyse der Gasdruckverteilungen der Blasen
gezeigt. Die sich entwickelnde Struktur weist zu Beginn des Zerfallsprozesses eine
nahezu symmetrische Verteilung der Druckwerte auf, wihrend die Verteilung im

88



4.5 Statistische Charakterisierung von Mikrostrukturparametern

80 1

60 1 02, ps, t =0.00 "t
02, ps, t =0.01 -t
= 02, ps, t =0.01 115
=¥ 0y, p5, t =0.02- 1o
—t—= 0y, ps, t =0.02 -ty

40

20 A

0.900 0.925 0.950 0.975 1.000 1.025 1.050 1.075 1.100
P

Abbildung 4.21: Verteilung des Gasdrucks der Blasen zu verschiedenen Zeitpunkten der Schaument-
wicklung. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [99].

zeitlichen Verlauf asymmetrischer wird. Neben der allgemeinen Verbreiterung und
Abflachung der Verteilung treten Blasen mit geringerem Druck héufiger auf. Diese
Entwicklung des Ensembles steht im Einklang mit der in Abbildung 4.14 analy-
sierten Volumenentwicklung, bei der eine Zunahme groferer Blasen beobachtet
wird. Dies entspricht dem idealen Gasgesetz, das fiir jede Blase ein konstantes
Produkt aus Druck und Volumen (P - V) gewéhrleistet.

Die Druckverteilung im Blasenensemble fiir die Ausgangskonfiguration o, ist
in Abbildung 4.22a fiir drei unterschiedliche Filmplatzwahrscheinlichkeiten zum
spezifischen Zeitpunkt r = 1,00 - f,; dargestellt. Bei niedriger Platzwahrscheinlich-
keit po bleibt die Verteilung weitgehend symmetrisch und weist nur eine leichte
Asymmetrie fiir kleinere Werte auf. In diesem Fall ist nur eine relativ geringe
Anzahl von Filmen gerissen. Die hochste Platzwahrscheinlichkeit pq fiithrt zur
markantesten Abweichung von der initial vorwiegend symmetrischen Verteilung.
Hierbei verschiebt sich ein erheblicher Teil der Werte in Richtung niedrigeren
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Drucks. Diese Verschiebung resultiert aus der erhhten Anzahl geplatzter Schaum-
filme, die eine Zunahme von Blasen mit groflerem Volumen bewirkt. Gemifl dem
idealen Gasgesetz korreliert dies mit der Tendenz zu niedrigeren Druckwerten.
Um die Unterschiede zwischen verschieden dispergierten Strukturen genauer
zu charakterisieren, stellt Abbildung 4.22b die Druckverteilung fiir die mittlere
Filmplatzwahrscheinlichkeit ps zum Zeitpunkt ¢t = 1,00 - to; dar. Dabei werden
geringfiigige Abweichungen in den Verteilungen erkennbar. Bei den Strukturen

50 02, po, t = 1.00-to¢ 50 00, ps, t = 1.00-ty¢
—#— 0y, p5, 1 =1.00ti —*— 01, ps, t = 1.00tio
401 —— 6, prg, 1= 1.00- 1 401 —— 03, ps, 1= 1.00 -1
—— 03, ps, t = 1.00 -1
S —— oy s, 1= 1001
Q
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P P
(a) Verteilung des Gasdrucks fiir verschiede- (b) Verteilung des Gasdrucks fiir verschiede-

ne Filmplatzwahrscheinlichkeiten. ne Schaumdispersititen.

Abbildung 4.22: Analyse des Gasdrucks in Blasen fiir verschiedene Schwerpunkte zu ausgewihlten
Zeitpunkten der Entwicklung. Eigene Abbildung; vorverdttentlicht in [99].

mit hoherem Grad an Ordnung, die durch eine geringe initiale Dispersitit ge-
kennzeichnet sind, zeigt die Verteilung vorwiegend symmetrische Eigenschaften,
weist jedoch eine leichte Schiefe zu niedrigeren Werten hin auf. Mit zunehmender
Dispersitit ldsst sich eine stirker ausgepridgte Abflachung und Verbreiterung der
Verteilung beobachten. Es treten also vermehrt Blasen mit hoherem Gasdruck
auf. Dies verdeutlicht, dass der Einfluss der initialen Dispersitit wéihrend der
gesamten Simulation erkennbar bleibt. Zu Beginn existiert eine breitere Spanne
von Volumina und folglich auch Gasdriicken, was einen nachhaltigen Einfluss auf
die Simulationsdynamik ausiibt.
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4.5.5 Blasenformen

Die statistische Charakterisierung der Blasenformen, insbesondere durch das
Merkmal der Kantenanzahl, bietet einen umfassenden Einblick in die sich ver-
dndernde Schaumgeometrie. Diese Analyse ermdglicht es, das Zusammenspiel
zwischen der lokalen Topologie auf der Ebene einzelner Blasen und der Gesamt-
struktur in Abhéngigkeit von variierenden Parametern zu verstehen. Fiir die hier
untersuchten Schiume im Grenzfall trockener Schiume sind die Blasen dicht
gepackt und in direktem Kontakt miteinander. Die Anzahl der Kanten ergibt sich
dabei aus der Anzahl der unmittelbaren Nachbarn.

Die zeitliche Entwicklung fiir eine Ausgangskonfiguration unter dem Einfluss
dreier unterschiedlicher Filmplatzwahrscheinlichkeiten ist in Abbildung 4.23 ver-
anschaulicht. In jedem der drei untersuchten Zerfallsprozesse verschiebt sich
die mittlere Kantenanzahl einer einzelnen Blase mit fortschreitender Schaum-
entwicklung zu kleineren Werten. Die Entwicklung fiir Schaume unter geringer
Platzwahrscheinlichkeit verldauft langsam, die Anzahl dndert sich also nur ge-
ringfiigig. Im Gegensatz dazu zeigt sich bei hoher Platzwahrscheinlichkeit pg
eine ausgeprigte Abnahme der Kantenzahl. Es sei angemerkt, dass die Werte
fiir die mittlere Kantenanzahl durch Blasen an den Rindern des Clusters, die
in die Berechnung des Mittelwerts einflieen, leicht verringert werden. Diese
Blasen haben naturgemifl weniger benachbarte Blasen und somit weniger Kanten.
Dariiber hinaus erstreckt sich die Untersuchung auf die Kantenanzahl jeder Blase
in Abhéngigkeit von der initialen Dispersitit, siche Abbildung 4.24. In den frithen
Stadien der Entwicklung weisen Blasen in der relativ stark ungeordneten Struk-
tur o4 tendenziell eine geringere Kantenanzahl auf als jene in vergleichsweise
geordneten Strukturen. In spéteren Stadien der Entwicklung hingegen zeigen die
Schiume zunehmend vergleichbares Verhalten. Unterschiede in der mittleren
Kantenanzahl fiir die verschiedenen Strukturen werden weniger deutlich. Die
zeitliche Entwicklung der Verteilungsbreite verdeutlicht zudem dieses Verhalten,
wie in Abbildung 4.24b ersichtlich. In frithen Entwicklungsstadien zeigen sich
fiir die Strukturen unterschiedlich dispergierter Ausgangskonfigurationen deutlich
unterscheidbare Standardabweichungen. Mit fortschreitender Zeit ndhern sich
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Abbildung 4.23: Zeitliche Entwicklung der mittleren Anzahl von Blasenkanten fiir eine Ausgangsdi-
spersitit und drei verschiedene Filmplatzwahrscheinlichkeiten. Eigene Abbildung;
vorveroffentlicht in [99].

2.5
5.825 gt
g
5.800] 2.0 S
~ F T
Am5.775 = . /,:_7*-"’,/
= =15 o "H—ﬁ‘" 00, Ps
= 57501 3 A - o, ps
5.725| 1.0 /.;:;/// Coonps
’ J.—" & © 03, ps
5.7001 : / © 04, ps
00 02 04 06 08 1.0 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
o i
(a) Mittlere Anzahl der Blasenkanten. (b) Standardabweichung von a).

Abbildung 4.24: Zeitliche Entwicklung der Blasenkanten fiir verschiedene Ausgangsdispersititen.
Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [99].
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diese Werte einander an und werden weniger unterscheidbar. Im untersuchten
Parameterbereich hat die Dispersitit des Schaumes nur einen geringfiigigen Ein-
fluss auf die Kantenanzahl der Blasen. Abbildung 4.25 zeigt die Verteilung der
Anzahl an Kanten fiir ausgewéhlte Zeitschritte wihrend der Entwicklung der Aus-
gangskonfiguration o, unter drei verschiedenen Filmplatzwahrscheinlichkeiten.
Wie zu erwarten bei einem sich entwickelnden Schaum mit mittlerer initialer
struktureller Unordnung besitzen die meisten Blasen anfangs sechs Kanten, wobei
die Verteilung relativ eng ist. Im zeitlichen Verlauf verschieben sich die Maxima
der Verteilung zu kleineren Werten. Dabei lisst sich eine Zunahme von p (Ng)
fiir Ng < 5 und eine Abnahme fiir Ng > 5 beobachten. Blasen mit fiinf Kanten
(Ng = 5) zeigen ein abweichendes Verhalten: zunichst einen Anstieg, gefolgt von
einer Abnahme. In spiteren Stadien dominieren vierseitige Blasen. Aufgrund ihrer
geringen statistischen Relevanz werden Blasen mit einer hohen Kantenanzahl
(Ng > 8) nicht in die Interpretation einbezogen. Bei hoher Platzwahrscheinlichkeit
wird der Ubergang am deutlichsten sichtbar und neigt zu einer homogeneren
Verteilung. Abbildung 4.25d veranschaulicht die Daten fiir die Ausgangskonfigu-
ration 0y, die als représentatives Beispiel fiir eine Struktur mit erhhtem Grad an
Unordnung dient. Im Vergleich zu Abbildung 4.25b macht sich ein Einfluss der
Ausgangsstruktur auf die Gesamtverteilung der Kantenanzahlen im Verlauf der
zeitlichen Entwicklung bemerkbar.

Abbildung 4.26 illustriert die zeitliche Entwicklung der Kantenanzahl fiir 3 <
Ng < 8 in zwei unterschiedlich dispergierten Ausgangsstrukturen bei identischer
mittlerer Filmplatzwahrscheinlichkeit. Die Daten représentieren die Wahrschein-
lichkeit, dass eine zufillig ausgewihlte Blase Ng Kanten aufweist. Hinsichtlich
der zeitlichen Entwicklung der Struktur o, gezeigt in Abbildung 4.26a, wird die
initial grof3te Anzahl von Blasen mit sechs Kanten sukzessive von jener mit fiinf
Kanten tiberholt. Mit fortschreitender Entwicklung nimmt der Anteil vierseitiger
Blasen zu. Sowohl fiir fiinf- als auch sechskantige Blasen zeigt sich anfinglich ei-
ne steilere Ab- und Zunahme der Héufigkeit, die sich im weiteren Verlauf abflacht.
Blasen mit vier Kanten weisen hingegen ein gegenldufiges Entwicklungsmuster
auf. Im Vergleich zu den in Abbildung 4.26b dargestellten Daten fiir Struktur oy
zeigt die Analyse, dass diese Veridnderung der dominierenden Kantenanzahl zu
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Abbildung 4.25: Verteilungen der Anzahl an Blasenkanten. Darstellung des zeitlichen Verlaufs fiir
verschiedene Ausgangskonfigurationen und Filmplatzwahrscheinlichkeiten. Eigene

Abbildung; vorveroffentlicht in [99].
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Abbildung 4.26: Details zur zeitlichen Entwicklung der Blasenkanten, aufgeschliisselt nach dem
Anteil der Blasen pro Kantenanzahl. Darstellung fiir zwei unterschiedliche Aus-
gangsdispersititen der Struktur. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [99].

unterschiedlichen Zeitpunkten erfolgen. Ferner verlduft die zeitliche Entwicklung
der Kantenzahlen in der geordneteren Struktur gleichmifiger, im Gegensatz zu
den stirkeren Schwankungen, die bei Struktur 64 beobachtet werden. Diese Unter-
schiede implizieren, dass eine hohere initiale Dispersitit mit stirker ausgeprigten
Relaxationsprozessen einhergeht.

4.5.6 Verbindung und Abstand benachbarter Blasen

Die Analyse der Schaumkomplexitit geht iiber die Bewertung der Kantenanzahl
einzelner Blasen hinaus. Auch ist fiir zahlreiche Anwendungen von Schidumen das
Verstindnis der Konnektivitit einzelner Blasen von Bedeutung. Das entwickelte
Framework ermoglicht es, den Schwerpunkt jeder Blase und die Verbindungen
der Schwerpunkte effizient zu erfassen, wodurch die Homogenitit des Schaumes
beurteilt werden kann. Héufig dienen die Dispersitit der Blasenvolumina oder die
Filmlédnge als Indikatoren fiir die Homogenitét. Als ergidnzende Metrik wird hier
der Abstand zwischen den Schwerpunkten benachbarter Blasen eingefiihrt, der
ein umfassenderes Bild der Schaumkomplexitit und -unordnung liefert.

Fiir die Simulationen mit Variation der Filmplatzwahrscheinlichkeit wird der
mittlere Abstand von jeder einzelnen Blase zu ihren benachbarten Blasen, (D),
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4 Simulation alternder fliissiger Schidume

analysiert. Abbildung 4.27 veranschaulicht den zeitlichen Verlauf dieser Grofie.
Die beobachtete Entwicklung stimmt qualitativ mit den Trends iiberein, die fiir
die Entwicklung der Blasenvolumina beobachtet werden, wie in Abbildung 4.13
dargestellt, wobei eine Beziehung iiber die Quadratwurzel angenommen wird.
Abbildung 4.28 zeigt den Vergleich fiir Strukturen mit unterschiedlicher Aus-
gangsdispersitit. In allen untersuchten Fillen steigt der mittlere Abstand der
Schwerpunkte mit fortschreitendem Zerfall an. Diese Erkenntnisse stehen im
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Abbildung 4.27: Entwicklung des mittleren Abstands zwischen benachbarten Blasen fiir eine Schaum-
dispersitit bei variabler Filmplatzwahrscheinlichkeit. Eigene Abbildung; vorverdf-
fentlicht in [99].

Einklang mit den vorgestellten Beobachtungen zur zeitlichen Entwicklung der
Volumina. Allerdings lassen sich keine signifikanten Unterschiede fiir Schaume
mit verschiedenen Ausgangsstrukturen feststellen, da innerhalb des untersuchten
Parametersatzes keine eindeutige Differenzierung erkennbar ist.

Die Messung und Korrelation der Blasenfliche mit ihrer Kantenanzahl wurde als
Metrik von Roth et al. [48] vorgeschlagen. Die vorliegende Arbeit greift dieses
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Abbildung 4.28: Entwicklung des Abstands zwischen benachbarten Blasen fiir verschiedene struk-
turelle Dispersititen bei gleicher Filmplatzwahrscheinlichkeit. Eigene Abbildung;
vorveroffentlicht in [99].

Konzept auf und fiihrt den auf der Kantenanzahl basierenden Parameter (Dy) ein.
Dieser reprisentiert den mittleren Abstand zwischen dem Schwerpunkt einer Blase
mit N Kanten und den Schwerpunkten ihrer Nachbarblasen. Es wird angenommen,
dass der mittlere Abstand (D) in Abhingigkeit von N variiert.

Abbildung 4.29 zeigt die Abhingigkeit fiir drei unterschiedlich geordnete Struktu-
ren zu einem identischen Zeitpunkt ihrer Entwicklung. Alle Daten sind auf den
mittleren Abstand einer sechsseitigen Blase normiert. Wie erwartet korreliert der
mittlere Abstand mit der Kantenanzahl der Blasen und steigt mit zunehmender
Anzahl an Kanten Ng an.

In der homogensten Schaumstruktur oy iibersteigt der mittlere Abstand zu den
Nachbarblasen jenen der inhomogeneren Strukturen deutlich. Im Gegensatz dazu
weist die am stirksten ungeordnete Struktur o4 eine ausgeprigtere Abhingigkeit
des mittleren Abstands von Ng auf, wobei der mittlere Abstand geringer ausfillt.

Uber den gesamten Verlauf der Schaumentwicklung hinweg zeigt sich ein signifi-
kanter Einfluss der initialen Dispersitit auf die Dynamik innerhalb der untersuch-
ten Strukturensembles. Die Studie demonstriert, dass die vorgestellte Metrik den
Einfluss struktureller Verdanderungen auf die Homogenitit im zeitlichen Verlauf
quantifizierbar macht. Um das volle Potenzial dieser Metrik auszuschopfen, sind
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Abbildung 4.29: Mittlerer Abstand zwischen benachbarten Blasen fiir Blasen mit Ng Kanten bei varia-
bler Ausgangsstruktur. Die Daten sind auf den mittleren Abstand einer sechsseitigen
Blase normiert. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [99].

weiterfithrende Untersuchungen verschiedener Geometrien und Randbedingungen,
wie etwa Schiaume in begrenzten Rdumen, erforderlich. Derartige Studien konnten
erhebliche Abweichungen aufzeigen und somit tiefere Einblicke in die Dynamik

von Schaumstrukturen ermoglichen.

4.6 \Vorhersage der Mikrostrukturentwicklung
(Ostwald-Reifung)

4.6.1 Schaumvergréoberung mit geringer Blasenanzahl

Die Mikrostrukturentwicklung vergrobernder Schaumstrukturen steht im Fokus
dieses Abschnitts.
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4.6 Vorhersage der Mikrostrukturentwicklung (Ostwald-Reifung)

Zur Untersuchung der Vergroberung bzw. Ostwald-Reifung werden Simulati-
onsstudien unter Verwendung der neu entwickelten Methode vorgestellt. Diese
Studien konzentrieren sich auf Schiaume mit einer geringen Anzahl von Bla-
sen, um die Funktionalitit der Methode zu demonstrieren. Dieser Schaum ist
in Abbildung 4.30 dargestellt. Die Wahl eines Systems mit wenigen Blasen er-
moglicht eine prizise Beobachtung und Analyse der Vergroberungsdynamik auf
mikrostruktureller Ebene.

(a) (b) (© (d) (e)

Abbildung 4.30: Visualisierung der Simulation eines sich entwickelnden Schaums mit Vergrobe-
rungsverhalten. Die Teilbilder (a) — (e) zeigen aufeinanderfolgende Zeitschritte der
Simulation. GroBere Blasen wachsen auf Kosten kleinerer, die schrumpfen und
schlielich verschwinden.

Die initiale Analyse der Simulationsergebnisse bestétigte die erfolgreiche Um-
setzung des Konzepts und die Einhaltung der gesetzten Randbedingungen. Ab-
bildung 4.30 visualisiert den Vergroberungsprozess eines alternden Schaums in
aufeinanderfolgenden Zeitschritten. Die Darstellung veranschaulicht deutlich, wie
grofere Blasen auf Kosten kleinerer wachsen, wobei letztere schrumpfen und
schlieBlich verschwinden.

An einem Schaum mit nur wenigen Blasen ldsst sich der zeitliche Verlauf des
Volumens einzelner Blasen nachvollziehen. Zur quantitativen Analyse wurde das
Vergroberungsverhalten eines Blasenensembles von zehn Blasen untersucht, wie
in Abbildung 4.31 dargestellt. Diese Grafik zeigt die zeitliche Entwicklung der
Blasenvolumina, normiert auf das Volumen der verbleibenden Blase im Gleich-
gewichtszustand. Zu Beginn des Vergroberungsprozesses weisen die Blasen eine
heterogene GroBenverteilung auf, und die Volumen unterscheiden sich bis um
das Zehnfache. Hieran kann die Entwicklung der einzelnen Blasen im Ensemble
detailliert nachvollzogen werden. Abschnittsweise wird fiir einzelne Blasen eine
Zu- oder Abnahme des Volumens deutlich. Eine Zunahme bedeutet einen Netto-
gasfluss in die jeweilige Blase, wodurch sie an Volumen zunimmt. Der Verlauf

99



4 Simulation alternder fliissiger Schaume

weist eine Kriimmung auf. Dies ist bedingt durch die Zunahme der GroBe der
Schaumfilme: Da der Gasfluss proportional zur Flache des Films ist, nimmt die
Wachstumsrate mit zunehmender Blasengrofie zu. Bemerkenswert sind die unter-
schiedlichen Wachstumsraten der Blasen. Einige Blasen zeigen Phasen schnellen
Wachstums, gefolgt von Phasen des Schrumpfens. Diese Ubergangspunkte zeigen
sich jeweils folgend auf das Verschwinden einer Blase. Auflerdem konnen sie
durch topologische Prozesse bedingt sein, bei denen sich die Nachbarschaftsbezie-
hungen dndern. Die schrumpfenden Blasen, erkennbar an den abfallenden Kurven,
verlieren kontinuierlich Gas an ihre Nachbarn und verschwinden schlieBlich ganz.
Diese Wechsel im Nettogasfluss markieren die GroBenverhiltnisse der Blasen.
Eine Blase kann relativ zum Ensemble bzw. zu ihren direkten Nachbarn als grof3
oder klein definiert sein, in dieser Betrachtung jedoch nicht absolut. Der Gleichge-
wichtszustand ist als derjenige definiert, in dem nur noch eine Blase iibrig bleibt,
deren Volumen sich nicht mehr @ndert.

Die Methode erweist sich als geeignet, um die Schaumentwicklung wihrend des
Vergroberungsprozesses prizise abzubilden, und erfasst den Verlauf der Volumina
mit dem Schrumpfen der Blasen bis zu ihrem vollstindigen Verschwinden. Diese
Fahigkeit unterstreicht das Potenzial der Methode fiir detaillierte Untersuchungen
der Mikrostrukturentwicklung unter Einbezug der Gasdiffusion zwischen Blasen
in Schidumen.

4.6.2 Zeitliche Entwicklung und Charakterisierung des
Blasenensembles

Aufbauend auf den Simulationen von kleineren Blasenensembles richtet sich zur
quantitativen Analyse des Vergroberungsverhaltens von Schiumen der Fokus auf
die Untersuchung einer groferen Anzahl an Blasen. Dabei besteht das Ziel darin,
die Dynamik der Schaumentwicklung und -stabilitit fiir experimentell relevan-
te Bedingungen und Probengréfen abzubilden. Dies ist notig fiir eine weitere
Validierung und einen Vergleich mit analytischen Modellen, fiir verschiedene
Schaumkonfigurationen. Anhand dieser Simulationsstudien von Blasenensem-
bles konnen die zeitabhiingige Anzahl und GroBenverteilung der Blasen evaluiert
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Abbildung 4.31: Blasenvolumina A, normiert auf das Gleichgewichtsvolumen der verbleibenden Blase
Amax, als Funktion der Zeit, normiert auf die Gleichgewichtszeit, fiir die Simulation
eines vergrobernden Ensembles von zehn Blasen. Die Farben kennzeichnen die
verschiedenen Blasen.

werden. Fiir ein umfassendes Verstindnis des Vergroberungsverhaltens spielt
die statistische Analyse eine wichtige Rolle. Die Simulationen groflerer Bla-
senensembles, bestehend aus 225 Blasen, bieten einen adidquaten Datensatz fiir
solche Analysen. Abbildung 4.32 visualisiert das Vergroberungsverhalten und
zeigt Momentaufnahmen dieses initialen Blasenensembles zu drei verschiede-
nen Zeitpunkten. Diese Darstellung ermdglicht einen Einblick in die komplexen
Prozesse und morphologischen Verianderungen wihrend der Schaumentwicklung.
Im Laufe dieses Prozesses nimmt die Anzahl der Blasen im Schaum ab, wih-
rend gleichzeitig die Grofle der verbleibenden Blasen zunimmt. Dies resultiert
in einer insgesamt groberen Schaumstruktur und einer erkennbar verinderten
Gesamtmorphologie. AuBlerdem sind Verdnderungen in der Struktur dahingehend
zu erkennen, dass insgesamt die Anzahl groBer Schaumfilme steigt. Diese Ande-
rungen der Morphologie vermitteln einen ersten Eindruck von den Auswirkungen
der Gasdiffusion zwischen Blasen auf die Schaumstruktur.
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Abbildung 4.32: Serie von Einzelaufnahmen der Morphologie eines vergrobernden Schaumes. Das
initiale Ensemble besteht aus 225 Blasen. Die drei Teilbilder zeigen Aufnahmen aus
dem Simulationsverlauf zu den Zeitpunkten r = 0.0 - for, t = 0.5 - tior und £ = 1.0 - #o1.

Ein wichtiger Aspekt bei der Untersuchung makroskopischer Schiume ist die
zeitliche Entwicklung der Groflenverteilung der Blasen innerhalb des Ensembles.
Diese Analyse ermoglicht es, die Veridnderungen der Schaumstruktur im Laufe
der Zeit zu quantifizieren und die Dynamik der Vergroberung zu charakterisieren.
Abbildung 4.33 zeigt die Verteilung der auf die mittlere Blasengr63e normier-
ten Blasengrofien zu verschiedenen Zeitpunkten der Vergroberung des Schaums.
Diese Verteilung dient als MaB fiir die Heterogenitit der Schaumstruktur wih-
rend ihrer zeitlichen Entwicklung. Zu Beginn zeigt sich eine relativ enge, nahezu
symmetrische Verteilung.

Im Laufe der Zeit verschiebt sich der Peak der Verteilung erwartungsgeméf
zu kleineren Werten, wihrend grofere Blasen zunehmend héufiger auftreten,
was die wachsende Asymmetrie der Verteilung widerspiegelt. Auch erscheint
die Verteilung deutlich heterogener, was damit einhergeht, dass Blasen mit sehr
unterschiedlichen Volumina vorhanden sind.

Die zeitliche Entwicklung der mittleren Blasengrofe dient als zentraler Parameter,
anhand dessen sich der Verlauf der Vergroberung fiir Schiume mit unterschied-
lich geordneter Struktur vergleichen ldsst. In der vorliegenden Simulationsstudie
dienen drei Schaumstrukturen mit unterschiedlicher Dispersitit als initiale Struk-
turen, deren Vergroberungsverhalten verglichen wird. Abbildung 4.34 illustriert
den Verlauf der mittleren Blasengrof3e fiir diese Strukturen. Aus den zeitlichen
Verlaufen fiir diese verschiedenen Anfangsverteilungen der Blasengrofen lassen
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Abbildung 4.33: Verteilung des Blasenvolumens A normiert auf die mittleren Blasengrofe (A) fiir
Konfigurationen zu drei verschiedenen Zeiten. Die entsprechende Morphologie ist
in Abbildung 4.32 gezeigt.

sich Trends ableiten, die den Vergroberungsprozess begleiten. Schiume mit einer
initial breiteren Groenverteilung neigen zu einer beschleunigten Vergroberung,
was sich in einer vergleichsweise starken Zunahme der mittleren Blasengrof3e
zeigt. Bedingt ist dies dadurch, dass der Gastransfer durch vergroferte Filme und
groBeren Druckunterschieden zwischen Blasen unterschiedlicher Grofe stérker ist.
Dahingegen weisen Schiume mit einer anfinglich engeren Gréenverteilung eine
moderatere Zunahme der mittleren Blasengrofle, und damit Vergroberungsrate,
auf. Die Ergebnisse unterstreichen den Einfluss der initialen Blasengrofenver-
teilung auf die Entwicklung von vergrobernden Schiumen unter Annahme einer
konstanten Gastransferrate.

4.7 Zusammenfassung

Diese Arbeit prisentiert eine innovative numerische Methode zur Simulation des
Zerfalls von flissigen Schidumen, basierend auf einem Phasenfeld-Modell. Die
Methode beriicksichtigt den Gasdruck innerhalb der Blasen unter der Annahme
eines idealen Gases. Sie ermoglicht eine umfassende Abbildung, Analyse und
Kontrolle der zeitlichen Entwicklung des Zerfallsprozesses von Schdumen. Zur
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Abbildung 4.34: Zeitliche Entwicklung des mittleren Blasenvolumens (A) fiir drei verschiedene

Ausgangsstrukturen mit verschiedenen initialen BlasengroBenverteilungen (Disper-
sititen), 0y, 02, O4.

Darstellung der dynamischen Entwicklung der Schaummikrostruktur nutzt die
Methode einen Algorithmus, der das spontane Reillen trennender Filme und
die Koaleszenz von Blasen beriicksichtigt. Zusétzlich integriert diese Methode
die Ostwald-Reifung als Alterungsmechanismus und beschreibt den Gastransfer
zwischen Blasen. Die vorliegende Studie fiihrt das Modell zur Beschreibung der
Mikrostrukturentwicklung ein und validiert es anhand numerischer Simulationen.
Um die Hauptfunktionen des Ansatzes zu demonstrieren, wurde das Modell zur
systematischen Untersuchung verschiedener Geometrien trockener Schiume mit
quasi-mono- und polydispersen Strukturen angewandt. Die Simulation des Zerfalls
dieser Schidume, der durch spontan reilende Filme getrieben wird, ermoglicht
tiefgreifende Einblicke in den Einfluss der initialen Schaumgeometrie und der
Filmplatzwahrscheinlichkeit auf die Entwicklung der gesamten Schaumstruktur.
Dabei modellieren unterschiedliche Filmplatzwahrscheinlichkeiten verschiedene
Zerfallsraten. Auf dieser Grundlage untersuchen umfassende Parameterstudien
die Schaumentwicklung und die dynamischen Eigenschaften, wobei statistische
Analysen die Mikrostrukturentwicklung quantifizieren und charakterisieren. Des
Weiteren wird die Alterung auf Basis von Vergroberung bzw. Ostwald-Reifung
simuliert, wozu die Gasdiffusion zwischen Blasen modelliert ist.
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Die numerischen Ergebnisse zeigen, dass das Modell die Mikrostrukturentwick-
lung in fliissigen Schdumen im Grenzfall trockener Schaume akkurat vorhersagt,
und dabei die Zerfallsdynamik des Schaums durch aufeinanderfolgende Koales-
zenzereignisse detailliert abbildet. Der Ansatz erdffnet einen effektiven Zugang zu
den komplexen morphologischen und topologischen Eigenschaften, die Schaum-
strukturen inhirent sind. Das entwickelte Framework erdffnet durch seine besonde-
re Eignung fiir groBskalige Mikrostruktursimulationen Einblicke in das komplexe
Verhalten zerfallender Schiume. Dies ermoglicht die Analyse statistischer Ei-
genschaften basierend auf den Charakteristika des Blasenensembles. Mit diesem
Ansatz lassen sich verschiedene Ausgangsbedingungen, wie unterschiedlich di-
spergierte initiale Mikrostrukturen und Filmplatzwahrscheinlichkeiten, prizise
und individuell spezifizieren. Dadurch kann ihr Einfluss sowohl in der Wech-
selwirkung, als auch isoliert voneinander untersucht werden. Die vorgestellten
detaillierten Untersuchungen konzentrieren sich auf verschiedene resultierende
Mikrostrukturparameter wie Volumen, Gasdruck, Blasenform und -konnektivitit.
Die Analysen dienen dazu, die pridikative Fihigkeit des Modells aufzuzeigen
und dessen Anwendbarkeit fiir die Untersuchung und eingehende Betrachtung
der Schaumentwicklung zu demonstrieren. Indem die kritische Rolle jedes ein-
zelnen Parameters fiir die Strukturbildung betont wird, verdeutlicht die zentrale
Bedeutung dieser Analyse fiir das Verstindnis des Parameterzusammenspiels.
Zusammenfassend bietet die Methode effektiv Einblicke in die Auswirkungen
grundlegender Faktoren, die die Entwicklung und Dynamik zerfallender fliissi-
ger Schiume bestimmen. Dariiber hinaus verkniipft sie erfolgreich stochastische
Filmrisse mit empirischen Beobachtungen des gesamten Blasenensembles, wie
in simulierten Zerfallsexperimenten iiber verschiedene morphologische Schaum-
parameter hinweg gezeigt wurde. Somit ermoglicht der vorgestellte Ansatz die
Implementierung vorhersagbarer und mafigeschneiderter Mikrostrukturen. Dies
fiihrt zu einer verbesserten Prozesskontrolle, da aus den Simulationsergebnissen
verfeinerte Parameter fiir die Auslegung von Mikrostrukturen abgeleitet werden
konnen. Das Potenzial des Ansatzes entfaltet sich besonders im gezielten Materi-
aldesign, da die strukturellen Parameter die resultierenden physikalischen Eigen-
schaften bestimmen. Allerdings zeigen sich in einigen der aus den numerischen
Experimenten abgeleiteten Trends auch die Grenzen des Modells, woraus sich
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Hinweise auf potenzielle Verbesserungen fiir zukiinftige Entwicklungen ableiten
lassen. Das aktuelle Modell, das auf dem stochastischen Auftreten von platzenden
Filmen basiert, bietet die Flexibilitit, alternative Wahrscheinlichkeitsfunktionen
zu integrieren. Damit wire es moglich, komplexere Prozesse zu modellieren und
dadurch ein breiteres Spektrum an physikalischen Phidnomenen auf verschiedenen
Lingenskalen abzubilden. Ein vorgeschlagenes Merkmal fiir eine zukiinftige Mo-
dellformulierung und weiterfithrende Studien ist die Kopplung der Gasdiffusion
zwischen den Blasen (Ostwald-Reifung) mit dem Alterungsmechanismus der
sukzessiven Koaleszenz.

Zukiinftige Forschungsansitze konnten eine ganzheitlichere und noch realitidtsni-
here Darstellung von Schiumen anstreben. Erforderliche Modellerweiterungen
umfassen die Integration von Gravitationseffekten in das bestehende Framework
sowie die umfassende Einbindung aller drei Alterungsmechanismen — Draina-
ge, Koaleszenz und Ostwald-Reifung. Die nahtlose Kopplung dieser drei Alte-
rungsmechanismen wird die Anwendbarkeit des Modells weiter erhohen und ein
ganzheitlicheres Verstiandnis der Schaumdynamik ermoglichen. Das entwickelte
Framework zeichnet sich insbesondere durch seine Vielseitigkeit aus. Mit seiner
Anpassungsfihigkeit bietet es eine solide Grundlage fiir den Ubergang zu dreidi-
mensionalen Geometrien. Zukiinftige Simulationsstudien dieser 3D-Geometrien
versprechen, die Zerfallsdynamik von Schdumen unter realititsndheren Bedin-
gungen in neuen Konfigurationen detaillierter zu erfassen und zu analysieren. In
diesem Kontext eroffnen sich Moglichkeiten fiir erweiterte numerische Experi-
mente, die einen breiten Parameterraum erschlieBen. Hierbei riicken insbesondere
Variationen der Oberflichenspannung sowie komplexere initiale Schaumgeome-
trien in den Fokus der Untersuchungen. Eine Kalibrierung der Simulationssetups
und -ergebnisse anhand physikalischer Einheiten wiirde die Briicke zwischen
numerischen Resultaten und experimentellen Befunden schlagen. Dies ermoglicht
nicht nur einen direkten Vergleich mit empirischen Studien, sondern auch eine
Validierung anhand etablierter physikalischer Gesetze. Dariiber hinaus erdffnet
die vorgeschlagene Erweiterung der Benetzungsbedingungen [106] durch Ein-
beziehung der Oberflichenspannung neue Perspektiven fiir die Untersuchung
von Schdaumen mit variablem Fliissigkeitsanteil. Weitere vielféltige Perspektiven
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4.7 Zusammenfassung

eroffnet das Framework fiir die Erforschung der Schaumentwicklung in diversen
anwendungsspezifischen Szenarien. Von besonderem Interesse sind hierbei Unter-
suchungen zur Dynamik von Schdumen in rdumlich begrenzten Umgebungen, wie
sie beispielsweise in pordsen Strukturen auftreten. Diese Studien versprechen wert-
volle Einblicke in die komplexen Wechselwirkungen zwischen Schaumgeometrie
und umgebender Struktur.
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5 Simulation der effektiven
mechanischen Eigenschaften
fester Schaume!

5.1 Digitale Generierung prazise konfigurierter
Schaumstrukturen

Die algorithmische Generierung offenporiger Schaumstrukturen wurde in Ab-
schnitt 3.2 vorgestellt. Fiir die numerische Simulation, die in diesem Kapitel
analysiert wird, wurden Strukturen mit Parametern erzeugt, die in Abschnitt 5.2.2
und Abschnitt 5.2.3 beschrieben werden.

5.2 Numerische Simulation von
Kompressionstests im elastischen Bereich

5.2.1 Validierung: Eshelby-Problem

Zur Validierung der Simulations- und Homogenisierungsmethode aus Abschnitt 3.3
wird das Eshelby-Problem einer einzelnen Inhomogenitdt (SIP) [107] betrachtet.
Dieses Problem beschreibt eine sphérische Inhomogenitit in einer unendlich
ausgedehnten Matrix, die Neumann’schen Randbedingungen unterliegt. Die

I TInhalte dieses Kapitels sind in [22] veroffentlicht.
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5 Simulation der effektiven mechanischen Eigenschaften fester Schiaume

Steifigkeit des Matrixmaterials betrigt €, die der Einschliisse %.. Fiir ein Zwei-
Phasen-Problem mit phasenspezifisch konstanter Steifigkeit 14sst sich der effektive
Steifigkeitstensor im Allgemeinen iiber

C=Cm+tce(Ce—Cm) (A )e 5.1

bestimmen. Hier stellt .7’ den Lokalisierungstensor dar, der die Verzerrung e mit
der duBeren Belastung € verbindet iiber die Relation

€= e (5.2)

Im Grenzfall einer diinnen Defektverteilung (engl. dilute defect distribution)
und damit Volumenanteilen der Inhomogenitit ¢, < 1 ergibt sich der Lokalisie-
rungstensor .7 aus dem analytischen Dehnungsfeld. Daraus folgen der effektive
Kompressionsmodul K und der effektive Schubmodul ft,

_ 4lm + 3K
K=K o(Ke — Kiy) —————— 53
m+5e( e m) 4.um+3Ke (5.3a)
_ S5t (4pm +3Km)
=l 4c _ . 5.3b
A= Hm - ce(He um)6ﬂe(2Nm+Km) + i (8 4m + 9Km) ©-35)
Der isotrope Steifigkeitstensor ergibt sich zu
C =3KP | +2uP,, 5.4

wobei die Spannung und die Dehnung in Kugel- und Deviator-Anteil zerlegt
werden. Hier sind &2, = %1 ®1und P, = .5 — P, mit dem vierstufigen
Einheitstensor .75 die jeweiligen Projektoren.

Zur Losung des SIP kommt eine Phasenfeldmethode in Kombination mit dem
Spannungsinterpolationsschema von Schneider et al. [108] zum Einsatz. Eine
Finite-Elemente-Diskretisierung der Impulsbilanz erfolgt auf einem kartesischen
Gitter mit 150 x 150 Elementen. Die Breite der diffusen Grenzfldche entspricht
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Cm

RB RB

— —

T
U

Abbildung 5.1: Setup fiir das Eshelby-Problem einer einzelnen Inhomogenitit mit Realisierung einer
Spannungsrandbedingung oRB. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [22].

dem Fiinffachen der Linge eines finiten Elements. Betrachtet wird ein rechtecki-
ges Gebiet der Lange L, wobei die GroBe der Inhomogenitit bis zu einem Volu-
menanteil von c. ~ 30 % variiert. Am Rand wird eine Spannungsrandbedingung
realisiert, die eine Kompression von oR® = 0,1 MPa bewirkt, sieche Abbildung 5.1.
Sowohl die Matrix als auch der Einschluss weisen phasenspezifisch konstante
Eigenschaften gemif Tabelle 5.1 auf.

Tabelle 5.1: Materialeigenschaften des Eshelby-Problems einer einzelnen Inhomogenitit. Eigene
Tabelle; vorverdffentlicht in [22]; sprachlich angepasst.

Materialkonstante ~ Matrix  Inhomogenitét

E in GPa 70 30

v 0,35 0,35
1 in GPa 25,9 11,1
A in GPa 60,5 25,9
K in GPa 77,7 33,3

Abbildung 5.2 zeigt den effektiven Kompressions- und Schubmodul in Abhéngig-
keit des Volumenanteils c. der Inklusion. Dargestellt sind die homogenisierten
Simulationsergebnisse, die analytische Losung sowie theoretische Schranken.
Wie von Hill [109] gezeigt, stellen die Voigt- und Reuss-Schranken theoretische
Grenzen erster Ordnung fiir die Steifigkeit dar, entsprechend einem arithmeti-
schen bzw. harmonischen Mittelwert des Steifigkeitstensors. Im isotropen Fall
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5 Simulation der effektiven mechanischen Eigenschaften fester Schiaume

entspricht dies dem jeweiligen Mittelwert von Schubmodul ( und Kompressi-
onsmodul K. Zusitzlich werden die Hashin-Shtrikman-Schranken (HS) zweiter
Ordnung [110] dargestellt, die restriktivere und damit genauere Grenzen im Ver-
gleich zu den Schranken erster Ordnung liefern. Im vorliegenden Fall fallen die
obere HS-Schranke und die Voigt-Schranke nahezu zusammen, wihrend die unte-
re HS-Schranke signifikant {iber der Reuss-Schranke liegt. Zu beachten ist, dass
die analytische Losung nur fiir eine diinne Defektverteilung c. < 1 gilt und somit
eine geeignete Validierung bis zu c. < 7% darstellt. In diesem Bereich besteht

~

eine sehr gute Ubereinstimmung zwischen Simulationsergebnissen und Theorie.
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Abbildung 5.2: Effektive Materialeigenschaften in Abhédngigkeit des Volumenanteils der Inklusi-
on. Analytische Losung fiir c. < 1 (theo) gemiB Gleichung (5.3), Simulationser-
gebnis (sim) und theoretischen Grenzen. Diese sind die Voigt- [111] und Reuss-
Schranke [112] (V/R) sowie die Hashin-Shtrikman-Schranken (HS) zweiter Ord-
nung [110]. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [22].

Fiir den Fall einer Inhomogenitit mit einem Durchmesser von 0.3L, was einem Vo-
lumenanteil von ¢, = 0.02257 ~ 7,1 % entspricht, fasst Tabelle 5.2 die Ergebnisse
der Homogenisierung zusammen. Die Abweichung zwischen Simulation und
analytischer Losung liegt im Bereich von 1 % oder darunter. Die Ergebnisse liegen
zudem innerhalb der theoretischen Schranken erster und zweiter Ordnung. Der
Indikator fiir die Abweichung von einem isotropen effektiven Verhalten betragt
€™ = 0,13 % und damit ist die Tensorgleichung sehr gut erfiillt.
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5.2 Numerische Simulation von Kompressionstests im elastischen Bereich

Tabelle 5.2: Vergleich der effektiven Eigenschaften fiir das SIP mit ¢, ~ 7,1 %. Simulationsergeb-
nisse (sim), analytische Losung (theo) und die relative Abweichung zwischen beiden.
Zusitzlich sind die theoretischen Schranken erster und zweiter Ordnung aufgelistet. Ab-
solutwerte sind in GPa angegeben. Eigene Tabelle; vorveroffentlicht in [22]; sprachlich
angepasst.

Grofe  sim theo  Abweichung Voigt Reuss HS+  HS-
E 65,46 66,08 —0933% 67,17 6397 6569 64,99
2424 2450 —1,087% 24,88 23,69 2436 24,10

56,75 56,25 0,901% 58,05 5529 5594 5534
72,91 72,58 0,454% 74,64 71,08 72,18 71,40

N > =

5.2.2 Setup fir Druckversuche

Um die effektiven elastischen Eigenschaften eines Metallschaums zu ermitteln,
werden Simulationen durchgefiihrt, bei denen ein einachsiger Spannungszustand
auf der Schaumstruktur induziert wird. Um die Vergleichbarkeit von Lastfillen
zu gewdhrleisten, wird der Schaum zwischen zwei Platten aus demselben Mate-
rial platziert, das den Elastizitditsmodul Eg aufweist. Auf diesen Platten werden
konstante Spannungsrandbedingungen (Neumann-Randbedingungen) iiber den
Spannungsvektor ¢ = +cRB e, angewendet, wie in Abbildung 5.3 schematisch
dargestellt. Das Gebiet fiir die Homogenisierung umfasst ausschlieBlich den ei-
gentlichen Schaum und schlief3t die Platten aus.

5.2.3 Simulationsbedingungen fiir isotrope Strukturen

In diesem Abschnitt wird die Eignung des vorgestellten Ansatzes zur Simulation
und Homogenisierung demonstriert, indem er auf eine offenporige Schaumstruk-
tur angewendet wird. Um die Annahme einer isotropen Struktur zu validieren,
wird der Einfluss der Gebietsgroie auf die Isotropie der effektiven Steifigkeit
untersucht. Dafiir wird als Modell ein Voronoi-Schaum gewéhlt, dessen Stege ein
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5 Simulation der effektiven mechanischen Eigenschaften fester Schiaume

Abbildung 5.3: Schematische Darstellung eines Schnittes in y-Richtung mit Randbedingungen. Dabei
ist t = on der Spannungsvektor. Die Porengrofie wird durch den Durchmesser s der
in den Porenmittelpunkt gesetzten Kugel definiert, die sich nicht mit derjenigen einer
benachbarten Pore iiberschneidet. Dies wird durch blaue Kreise visualisiert. Eigene
Abbildung; vorverdffentlicht in [22].

kreisformiges Querschnittsprofil aufweisen und dessen ZellgroBen einer Normal-
verteilung folgen. Dieser Schaum wird mit dem in Abschnitt 3.2 beschriebenen
Algorithmus erzeugt. Dies ergibt eine statistisch représentative Schaumstruktur,
bei der sowohl die Porengréf3e s als auch die Stegdicke dg — definiert durch den
Stegdurchmesser — einer Normalverteilung folgt. Die Angabe von Erwartungswert
und Standardabweichung spezifiziert diese Verteilung. Die Porengrofe ist definiert
als der maximale Durchmesser einer Kugel, die sich am Schwerpunkt einer Pore
befindet und die nicht mit einer Kugel einer benachbarten Pore iiberlappt, wie in
Abbildung 5.3 dargestellt.

114



5.2 Numerische Simulation von Kompressionstests im elastischen Bereich
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Abbildung 5.4: Druckversuche eines offenporigen Schaums in drei Raumrichtungen, dargestellt
fiir das Setup III (siche Tabelle Tabelle 5.3). Von-Mises-Vergleichsspannung ¢""M:
normiert mit der Spannungsrandbedingung 6R® wird angewandt an der Phasenfeld-
Grenzfliche mit einem Wert von ¢° = 0,2. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht
in [22].

Die Studie umfasst vier verschiedene Gebietsgrofen. Die statistischen Eigen-
schaften der jeweiligen Schaumgeometrie sind vergleichbar, da der Erwartungs-
wert EW () und die Standardabweichung o, der PorengroBe sowie die mittlere
Stegdicke d jeweils libereinstimmen. Die Kantenldnge L des betrachteten Gebiets
variiert iber die vier Simulationen der Studie vom Vierfachen bis zum Zehnfachen
der mittleren PorengroBe. Dadurch reicht die Anzahl der Poren im Gebiet von
40 bis 560 (siehe Tabelle Tabelle 5.3). Die Linge des kleinsten Gebiets Ly dient
als BezugsgroBe fiir alle anderen Lingen. Beziiglich dieser charakteristischen
Liange werden alle anderen Lingenskalen angegeben. Fiir jede Struktur bzw. jedes
Simulationssetup werden Druckversuche in jeder der drei Raumrichtungen simu-
liert. Abbildung 5.4 zeigt beispielhaft die Ergebnisse der drei Simulationen fiir
Versuchsaufbau III. Setup I wird durch ein Gitter mit 125 x 125 x 125 Elementen
diskretisiert. Die Elementanzahl der anderen Setups skaliert entsprechend der
Gebietsgrofie. Fiir die Auswertung wird das Tupel der effektiven Elastizititsmo-
duln E = {E, E, E5} betrachtet, die sich aus den drei Druckversuchen fiir jede
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5 Simulation der effektiven mechanischen Eigenschaften fester Schiaume

Tabelle 5.3: Geometrische Parameter des betrachteten Schaums. Langenskalen sind relativ zur kleins-
ten Linge des Gebiets Lj angegeben, die als Bezugsgrofe genutzt wird. Die charakteristi-
schen Parameter des Schaums sind in der Tabelle zusammengefasst, mit der Porenanzahl,
der Linge des Gebiets L/L;, der PorengroBenverteilung mit Erwartungswert EW (s) und
Standardabweichung o (L/EW (s), Lj/0y), der Stegdicke Ly /ds, und des resultierenden
Volumenanteils cs. Die Stegdicke und die statistische Verteilung der Porengréfien bleiben
in allen Setups konstant, wihrend die Lange des Gebiets L (und damit die Gebietsgrofie)
variiert. Eigene Tabelle; vorveroffentlicht in [22]; sprachlich angepasst.

Setup Poren L/Li  L/EW(s) Li/os Ly/d; Cs
I 40 1 4 40 12,5 031
1 109 3 6 40 12,5 0,32
I 279 2 8 40 12,5 0,33

v 560 3 10 40 12,5 0,31

Struktur ergeben. Ihr Mittelwert, definiert durch die Formel, dient als Maf3 fiir
die Anisotropie der effektiven Steifigkeit. Der Mittelwert dieses Tupels dient
als relatives Mal fiir den Unterschied der effektiven Elastizititsmoduln fiir die
verschiedenen Belastungsrichtungen. Die Berechnung des Mittelwerts des Tupels
erfolgt geméil

3
Em= Y E (5.5)
i=1

Q| —

und die der Abweichung iiber

A maX(E)E—mmin(E) . 5.6)

Abbildung 5.5 zeigt den Mittelwert E™ der effektiven Elastizititsmoduln, normiert
auf die entsprechende Voigt-Schranke EV = ¢ E;, sowie die Abweichungen A und
el Die Voigt-Schranke [111] stellt die obere Grenze fiir die Steifigkeit dar und
entspricht dem arithmetischen Mittel der phasenspezifischen Steifigkeitstensoren
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Abbildung 5.5: Effektive Eigenschaften in Abhingigkeit von der betrachteten Gebietsgrofle. Die
Mittelwerte der PorengroBe und der Stegdicke sind konstant. Links: Der nach
(5.5) berechnete effektive Elastizititsmodul, normiert auf die entsprechende Voigt-
Schranke EV = ¢ E;. Rechts: Der relative Fehler ¢! nach (3.37) und die Abwei-
chung A nach (5.6). Die Fehlerbalken geben die maximale Abweichung vom Mittel-
wert der drei Lastrichtungen an, max;c(; 33 |E" — E;. Eigene Abbildung; vorverdf-
fentlicht in [22].

mit dem entsprechenden Volumenanteil [109]. Im vorliegenden Fall ergibt sie sich

demnach

EY = ¢E,, (5.7)

wobei ¢g den Gesamtvolumenanteil des Schaummaterials und E seinen Elastizi-

tatsmodul darstellt.

Die Fehlerbalken im Plot zeigen die maximale Abweichung der simulierten Werte
vom Mittelwert fiir die drei Lastrichtungen. Fiir die beiden kleineren Gebiets-
groflen ist die Naherung des effektiven Elastizitdtsmoduls unzureichend. Die
Abweichung zwischen den drei Richtungen ist grof3, was darauf hinweist, dass die
effektive Steifigkeit in diesen Fillen nicht isotrop ist. Zusétzlich wird der effektive
Elastizitdtsmodul unterschitzt. Im Vergleich dazu weisen die beiden groBeren
Gebiete nur geringe richtungsabhingige Abweichungen auf und liefern &hnliche
Werte fiir den effektiven Elastizitatsmodul, der etwa 27 % der Voigt-Schranke
betrigt.
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5 Simulation der effektiven mechanischen Eigenschaften fester Schiaume

Fiir die Schidume in dieser Studie mit einem Volumenanteil cs ~ 0,32 betréigt das
Verhiltnis E/Eg =~ 0,086, was 8,6 % der Steifigkeit des Vollmaterials entspricht.
Neben der Voigt-Schranke erster Ordnung sind die Hashin-Shtrikman-Schranken
(HS-Schranken) zweiter Ordnung gemaf [110, Gleichungen (4.1)-(4.4)] in diesem
Fall anwendbar, da ein quasi-isotropes effektives Verhalten vorliegt. Die obere
HS-Schranke stellt eine engere Grenze dar als die Voigt-Schranke und fiihrt eine
Abhiingigkeit der Grenze des effektiven Elastizititsmoduls £/ von der Poisson-
zahl des Festkorpers ein. Dies gilt hingegen nicht fiir die Voigt-Schranke, wenn
eine Phase eine verschwindende Steifigkeit aufweist. Fiir die vorliegende Struktur
eines Materials mit einer Poissonzahl von 0,35 ergeben sich EV = 0,32E, und
EMS = 0,19E;,. Damit ist die HS-Schranke deutlich restriktiver. Die Schaumstruk-
tur erreicht £/EMS = 453 % beziiglich der HS-Schranke.

Auf der Grundlage einer Modellierung von Schdumen mit kubischen Einheitszel-
len leiteten Gibson und Ashby [70] die Relation

—— = kcg (5.8)

fiir das Verhiltnis des effektiven Elastizititsmoduls E zur Voigt-Schranke EV
gemil} Gleichung (5.7) her. Dabei bezeichnet ¢y den Volumenanteil des Schaum-
materials und k den Strukturfaktor. Fiir offenporige Schdume wird dieser Faktor
nahe Eins angenommen. Diese Wahl des Strukturfaktors k ~ 1 basiert jedoch auf
einem Einheitszellenmodell, das von einer regelmifBigen Struktur und von den
Stegen als Stdben mit konstantem Querschnitt ausgeht [82], und beriicksichtigt
somit keine geometrischen Unregelmifigkeiten, die einen groen Einfluss auf den
Strukturfaktor haben, vgl. [7, 80]. Eine Anpassung an den Strukturfaktor k fiir die
Ergebnisse von Setup III und IV ergibt einen Wert k = 0.88, der signifikant unter
Eins liegt. Strukturfaktoren grofer als Eins konnen jedoch auch fiir normalverteilte
Poren durch Variation der Porengrofle und der Stegdicke erreicht werden, wie im
folgenden Abschnitt 5.2.4 gezeigt und diskutiert wird.

Aus dem rechten Diagramm in Abbildung 5.5 ist ersichtlich, dass fiir die Setups
[T und IV, und damit L/EW (s) > 8, der Einfluss der Belastungsrichtung sehr
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5.2 Numerische Simulation von Kompressionstests im elastischen Bereich

gering ist. Dadurch ist es in diesen Fillen angemessen, ein isotropes effektives
Verhalten anzunehmen. Dies impliziert, dass eine Simulation in einer einzigen
Belastungsrichtung ausreicht, um eine korrekte Niherung der effektiven Steifig-
keit zu erhalten, so dass die Rechenzeit fiir die Beriicksichtigung verschiedener
Lastfille eingespart werden kann. Das FehlermaB ¢™! fiir jede Belastungsrichtung
zeigt den gleichen Trend wie die tatsidchliche Abweichung A. Fiir die kleinen
GebietsgroBen weist ™ jedoch groBere Variationen auf. Daher konnte es sich
also um eine Unterschitzung handeln. Ein groler Wert des Fehlers der kleinsten
Quadrate wie ™ 2, 2% weist allerdings auf eine nicht représentative und damit
unzureichende Gebietsgrofie hin. Deshalb erlaubt dieses Fehlermal3 weiterhin, die
Qualitit der Simulations- und Homogenisierungsergebnisse zu beurteilen. Als
Ergebnis dieser Studie kann abgeleitet werden, dass die Groe des Berechnungs-
gebiets mindestens das Achtfache der mittleren Porengrof3e betragen sollte, um
ein isotropes effektives Verhalten zu gewihrleisten. Dies entspricht einer Min-
destanzahl von ca. 280 Poren innerhalb des Gebietes, die erforderlich sind, um
ein reprisentatives Volumen zu bilden. In der nachfolgenden Parameterstudie ist
sichergestellt, dass dies der Fall ist.

5.2.4 Geometrie und mechanische Eigenschaften

Das Hauptziel dieser Studie ist es, den Einfluss verschiedener geometrischer Para-
meter auf das mechanische Materialverhalten einer bestimmten Schaumstruktur
zu untersuchen. Um dieses Ziel zu erreichen, wird eine Reihe numerischer Experi-
mente durchgefiihrt. Die zentralen Aspekte der simulative Studie umfassen die
Variation der geometrischen Parameter und die Berechnung der daraus resultieren-
den Anderungen der Materialeigenschaften. Es werden digital Druckversuche im
elastischen Bereich durchgefiihrt, wozu die in dieser Arbeit in Abschnitt 3.3 vorge-
stellte numerischen Methode zum Einsatz kommt. In allen Simulationen werden
Schaumvolumina mit mindestens 500 Poren und damit einer Gebietsldnge von
etwa dem neun- bis zehnfachen des mittleren Porendurchmessers zugrunde gelegt,
um eine ausreichende Reprisentativitit des Gebiets entsprechend den Ergebnissen
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Abbildung 5.6: Einfluss von Porengrofie und Stegdicke bei konstantem festen Volumenanteil ¢g =
0,2 (8 = 80%). Effektiver Elastizititsmodul £ normiert mit der Voigt-Schranke
EV = ¢,E in Abhiingigkeit der Anzahl von Poren pro Volumeneinheit fiir verschie-
dene Querschnittsgeometrien und Porenverteilungen gemif nebenstehender Tabelle.
Eine grofiere Anzahl von Poren pro Volumeneinheit bedeutet eine geringere Po-
rengroBe und eine geringere Stegdicke. Die rechte Achse zeigt E normiert auf die
HS-Grenze EMS. Die Daten der Strukturen mit etwa 10 Poren pro Volumeneinheit
entsprechen den jeweiligen Werten von ¢ = 0,2 in der Abbildung 5.7. Eigene Abbil-
dung; vorverdffentlicht in [22]; sprachlich angepasst.

des vorhergehenden Abschnitts zu gewihrleisten. AnschlieBend wird eine cha-
rakteristische Linge verwendet, um alle anderen auftretenden Langenskalen zu
normieren. Sie definiert auch eine Volumeneinheit, die als Bezugsgrofe dient. Da
die lineare Elastizitit betrachtet wird, sind die folgenden Ergebnisse unabhingig
von der Langenskala giiltig. Die Simulationsergebnisse liefern verschiedene Infor-
mationen iiber die mechanischen Eigenschaften einer Schaumstruktur. Dazu zihlt
die effektive Steifigkeit, die durch elastische Konstanten wie den Elastizitdtsmodul
und die Poissonzahl bestimmt wird. Zusétzlich werden Feldinformationen bereitge-
stellt. Dazu gehort beispielsweise die Von-Mises-Vergleichsspannung ¢¥M-, deren
Wert die Stelle angibt, an der die lokale Plastifizierung bei Erreichen der Streck-
grenze einsetzt. Folglich konnen die Ergebnisse dieser Experimente zusitzliche
Einblicke in die komplexe Beziehung zwischen Geometrie und Materialverhalten
geben, aus denen wichtige Implikationen fiir die Gestaltung und Optimierung
von Materialien und Strukturen abgeleitet werden konnen. So ermoglichen die
Ergebnisse beispielsweise, Punkte zu identifizieren, an denen eine lokal erhohte
Spannungsverstirkung ¢¥M-/oRB auftritt, wie Abbildung 5.4 verdeutlicht. Diese
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Erkenntnisse konnten dazu dienen, Strukturen aktiv zu optimieren. Eine solche
Analyse geht jedoch iiber den Rahmen dieser Arbeit hinaus. Im Folgenden be-
schrinkt sich die Auswertung auf den effektiven Elastizitdtsmodul als Indikator,
um die allgemeinen mechanischen Eigenschaften einer Schaumstruktur zu be-
urteilen. Die hier vorgestellte Homogenisierungsmethode erweist sich daher als
besonders geeignet, um die Zielsetzung der vorliegenden Studie zu erfiillen.

Um den Einfluss der Schaumgeometrie auf die effektive Steifigkeit zu analysieren,
wurden eine Reihe von 3D-Schaumstrukturen mit unterschiedlichen strukturellen
Eigenschaften erzeugt und untersucht. Zunédchst wurden verschiedene Schaum-
geometrien bei einem konstanten festen Volumenanteil von ¢g = 0.2 untersucht.
Dabei werden insgesamt 18 Strukturen verglichen, die drei verschiedene Zell-
verteilungen aufweisen: generisch, normal und zentroidal. Die in dieser Studie
untersuchten Strukturen besitzen sowohl kreisformige als auch dreieckige Steg-
profile mit dquivalenter Querschnittsfliche. Fiir jeden Typ werden Strukturen mit
unterschiedlicher Porendichte beriicksichtigt. Eine Diskussion der entsprechenden
Lingenskalen wird im Anhang in Abschnitt A.1 présentiert. Der homogenisierte
Wert der effektiven Steifigkeit wurde aus raumlich aufgeldsten Felddaten gemif
dem vorgestellten Homogenisierungsansatz ermittelt. Der effektive Elastizitits-
modul wird normiert mit der Voigt-Schranke EV angegeben. Dies ergibt ein MaB
fiir das Verhiltnis zur theoretischen maximalen Steifigkeit bei einem gegebenen
Volumenanteil ¢; und somit eine Referenz mit vergleichbarem Materialgewicht.
Diese Wahl erweist sich als aussagekriftiger im Vergleich zu einer Normierung
mit dem Wert des Vollmaterials Eg, wie sie in der Literatur hdufig verwendet wird.
Dabei gilt die Beziechung £V = ¢(E. Die Ergebnisse zeigen, dass die Zellstruktur,
das Stegprofil und die Porendichte der Materialien eine entscheidende Rolle fiir
das resultierende Materialverhalten spielen. Obwohl die Porositit konstant bleibt,
variiert der berechnete Wert fiir den normierten effektiven Elastizitdtsmodul in
Abhingigkeit von Strukturtyp und Porendichte. Die Ergebnisse dieser Studie sind
in Abbildung 5.6 dargestellt.

Die Strukturen mit zentroidaler Verteilung weisen im untersuchten Bereich die
hochste effektive Steifigkeit auf. Dagegen zeigen Strukturen mit normalverteilter
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ZellgroBe geringere Werte, gefolgt von Strukturen mit generischer Verteilung, die
zu den niedrigsten Werten fiihren. Dies deutet darauf hin, dass der Ordnungsgrad
der Zellstruktur die effektive Steifigkeit erhoht. Bei konstanter Porengréf3e un-
terscheidet sich die Steifigkeit von Schaumen mit zentroidaler und generischer
Verteilung um einen Faktor von etwa 1,3. Bei allen untersuchten Strukturty-
pen weisen die Schaumstrukturen mit dreieckigen Stegen eine hohere effektive
Steifigkeit auf als jene mit runden Stegen. Die Ergebnisse der Studie zur Variati-
on der Porendichte zeigen einen ansteigenden Trend des normierten effektiven
Elastizititsmoduls bei zunehmender Anzahl von Poren pro Volumeneinheit. Bei
konstanter Porositit deutet dies darauf hin, dass Strukturen mit kleineren charak-
teristischen Lingen, also mit kleinen Poren und Stegen, die effektive Steifigkeit
maximieren. Zudem zeigt sich, dass die Variation in der ZellgroBBenverteilung
einen stirkeren Einfluss ausiibt als Anderungen des Stegquerschnittsprofils. Die
vorliegende Studie zeigt, dass regelméBigere Schaumstrukturen eine hohere effek-
tive Steifigkeit aufweisen. Diese Erkenntnis steht im Einklang mit bestehenden
Forschungsergebnissen. Eine vergleichbare Untersuchung von Kaoua et al. [113]
an Schiaumen mit quadratischen Einheitszellen unter variierender Stegausrichtung
ergab eine Variation der Steifigkeit um den Faktor 1,27 zwischen Strukturen mit
perfekt ausgerichteten und unregelmifig ausgerichteten Stegen.

Fiir eine zweite Studie bilden drei ausgewihlte Schaumgeometrien aus dem zuvor
beschriebenen Ensemble die Grundlage. Das Ziel besteht darin, den Einfluss der
Porositit auf die effektiven elastischen Eigenschaften offenporiger Strukturen
zu untersuchen. Die vorhergesagten Werte der effektiven Steifigkeit werden fiir
systematisch variierte Porosititswerte analysiert. Die drei Geometrietypen zeich-
nen sich durch eine unterschiedliche Verteilung der Zellgréen aus. Der erste
Typ weist eine generische Verteilung auf, der zweite folgt einer vordefinierten
Normalverteilung, und der dritte basiert auf einer zentroidalen Verteilung. Alle
untersuchten Geometrien verfiigen iiber Stege mit kreisformigem Profil. Um die
Vergleichbarkeit zu gewéhrleisten, wird fiir jeden Geometrietyp ein Satz von
13 Strukturen analysiert. Der Festkorpervolumenanteil variiert dabei im Bereich
von ¢ € [0,17;0,26]. Dabei erfolgt die Einstellung von c; iiber die Porengrofe,
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wihrend die Stegdicke konstant bleibt. Diese Vorgehensweise basiert auf den Er-
kenntnissen der vorangegangenen Studie (vgl. Abbildung 5.6). Sie legt nahe, dass
eine Erhohung der Steifigkeit eher erreicht wird, wenn der feste Volumenanteil
durch eine Verringerung der Porengrof3e anstelle einer Vergrofierung der Stegdi-
cke modifiziert wird. Die Ergebnisse dieser Studie belegen eine klare Korrelation
zwischen der Porositit, der ZellgroBenverteilung und den effektiven elastischen
Eigenschaften der untersuchten Strukturen. Um die Beziehung zwischen Porositét
und normiertem effektivem Elastizitdtsmodul zu veranschaulichen, zeigt Abbil-
dung 5.7 die ermittelten Daten im Ashby-Diagramm. Die Simulationen liefern
die effektive Steifigkeit, anhand derer der Strukturfaktor k extrahiert wird, indem
die Gibson-Ashby-Korrelation (5.8) mittels einer Methode der kleinsten Quadrate
(LSQ) an die Simulationsdaten angepasst wird. Abbildung 5.7 zeigt sowohl den
entsprechenden Fit als auch den von Gibson und Ashby [70] vorgeschlagenen
Faktor k = 1. Tabelle 5.4 listet die resultierenden Strukturfaktoren des LSQ-Fits
sowie die Wurzel aus der Summe der Quadrate (RMS) beziiglich der Abweichung
gegeniiber des Fits auf. Sie zeigt sowohl Werte fiir die absolute als auch fiir ei-
ne relative Abweichung, die mit den Werten des Fits normiert ist. Die relative
RMS-Abweichung liegt in allen Féllen unter 4 %. Wihrend der lineare Fit bei
der Normal- und die generische Verteilung grofleren Abweichungen zeigt, er-
reichen die zentroidalen Strukturen mit einer Abweichung von lediglich 1,7 %
eine gute Ubereinstimmung der Simulationsergebnisse mit den Vorhersagen der
linearen Gibson-Ashby-Korrelation. Die bessere Ubereinstimmung ist plausibel,
da die Korrelation unter der Annahme regelmifiger Strukturen abgeleitet wurde.
Folglich ist eine bessere Ubereinstimmung fiir Strukturen mit einem hoheren
Ordnungsgrad zu erwarten. Eine detaillierte Analyse zum Einfluss des gewihlten
Zufallsgenerators, der fiir die Voronoi-Zerlegung genutzt wird, findet sich im
Anhang Abschnitt A.2. Die verschiedenen Schaumgeometrien fiithren zu unter-
schiedlichen Strukturfaktoren, die zwischen 0,874 50 und 1,1344 variieren. Die
Normalverteilung der Porengrof3en ergibt einen Wert, der nahezu Eins betragt,
und bestitigt die von Gibson und Ashby [70] vorgeschlagene Niherung. Mit der
generischen und der zentroidalen Verteilung lassen sich jedoch auch Strukturfak-
toren deutlich unterhalb und oberhalb von Eins realisieren. Dies verdeutlicht den
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signifikanten Einfluss der Strukturgeometrie auf die effektive Steifigkeit. Struktu-
ren mit hoherem Ordnungsgrad weisen einen hoheren effektiven Elastizitdtsmodul
auf, wie die durchgefiihrten Analysen belegen. Insbesondere Strukturen, die mit
zentroidaler Porenverteilung generiert sind, erreichten die hochsten Werte fiir
die effektive Steifigkeit. Insgesamt erweist sich die vorgeschlagene Methodik als
gut geeignet, um den Einfluss geometrischer Charakteristika von offenporigen
Strukturen auf die effektiven elastischen Eigenschaften bei unterschiedlichen
Porosititen zu untersuchen.
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Abbildung 5.7: Der effektive Elastizititsmodul £ normiert mit der Voigt-Schranke £V = ¢ Es in
Abhingigkeit vom Volumenanteil ¢g der festen Phase. Die Studie umfasst Schiu-
me mit kreisformigem Stegquerschnitt und drei verschiedenen ZellgroBenverteilun-
gen: generisch, normalverteilt und zentroidal. Fiir jede Struktur wurde eine lineare
LSQ-Regression durchgefiihrt, sieche Tabelle 5.4. Zusitzlich wird die Gibson-Ashby-
Korrelation (GA) mit dem Strukturfaktor k = 1 dargestellt (schwarz). Bei einem
Volumenanteil von ¢ = 0,2 werden ungefihr zehn Poren pro Volumeneinheit betrach-
tet (sieche Abbildung 5.6). Eigene Abbildung; vorversffentlicht in [22].

5.3 Implikationen fiir das Materialdesign fester
Schaume

Trotz der vielversprechenden Ergebnisse bleibt anzumerken, dass die vorliegende
Studie auch Limitationen aufweist, die an dieser Stelle diskutiert werden. Die
Genauigkeit der numerisch vorhergesagten Ergebnisse ist aus verschiedenen
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Tabelle 5.4: Lineare Kleinste-Quadrate-Regression von £/EY in Abhingigkeit von ¢s gemiB Glei-
chung (5.8) (Gibson-Ashby) fiir verschiedene Schaumstrukturen. Der Strukturfaktor k
sowie die absolute und relative Wurzel aus der Summe der Quadrate (RMS) beziiglich
der Abweichungen des Fits sind angegeben. Eigene Tabelle; vorverotfentlicht in [22];
sprachlich angepasst.

Struktur k absolute RMS relative RMS
generisch 0,87450 0,0070043 3,8994 %

normal 0,99294 0,0062808 3,0775 %
zentroidal 1,1344 0,0038999 1,6802 %

Griinden begrenzt. So entstehen Diskretisierungsfehler sowohl bei den Simula-
tionsergebnissen als auch bei der numerischen Integration zur Bestimmung der
effektiven Werte, die die Ergebnisse beeinflussen. Zwar wurden fiir eine einzelne
Struktur verschiedene Auflosungen untersucht, wobei nur geringe Abweichungen
im Ergebnis festgestellt wurden, jedoch konnte aufgrund des hohen Rechen-
aufwands keine umfassende Konvergenzstudie fiir alle untersuchten Strukturen
durchgefiihrt werden. Zudem wurde die Grofle der Strukturen kleinstmdoglich
gewihlt, sodass sie entsprechend der Untersuchungen die Reprisentativitit des
Gebiets gewihrleistet. Dennoch verbleiben Unsicherheiten. Groflere Gebiete
konnten die Reprisentativitit und damit die Genauigkeit weiter erhohen, insbe-
sondere da sich die bisherigen Untersuchungen auf eine Normalverteilung der
PorengroBe beschrinken. Weiterfithrende Studien zu Auflosung und Gebiets-
grofle sind wiinschenswert, um die Ergebnisse quantitativ zu verifizieren und
ihre Allgemeingiiltigkeit zu bestitigen. Um die Einschrinkungen zu vermeiden,
die mit synthetischen Strukturen einhergehen, ist es sinnvoll, dreidimensionale
Bilddaten realer Proben als Validierungsmodelle zu verwenden. Dadurch lassen
sich Aussagen iiber deren Eigenschaften priziser treffen. Dartiber hinaus konnen
verschiedene strukturelle Parameter die Ergebnisse beeinflussen, die in dieser Stu-
die jedoch nicht beriicksichtigt wurden, wie etwa die Porengroflenverteilung oder
Inhomogenititen im Stegprofil. Zukiinftige Forschungstitigkeiten sollten darauf
abzielen, Modelle zu entwickeln, die diese strukturellen Eigenschaften abbilden.
SchlieBlich sollte die Untersuchung weiterer Materialeigenschaften in Betracht
gezogen werden. In der vorliegenden Arbeit wird ausschlielich der effektive
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Elastizitdtsmodul als Indikator fiir die Qualitét einer Struktur zugrunde gelegt.
Eine detailliertere Analyse, beispielsweise der Von-Mises-Vergleichsspannung
oder des Druckfeldes, wire vorteilhaft, da diese moglicherweise andere Abhin-
gigkeiten und Trends als die effektive Steifigkeit aufweisen konnten.

Insgesamt erweist sich die Homogenisierungsmethode als vielseitiges Werkzeug
zur Bestimmung effektiver elastischer Eigenschaften offenporiger Metallschdume.
Das Ziel dieser Studie bestand darin, den Einfluss verschiedener geometrischer
Faktoren auf die mechanische Leistungsfihigkeit von Schaumstrukturen zu ver-
stehen. Um die effektive Steifigkeit mit der Porositit unter Beriicksichtigung
verschiedener struktureller Parameter zu verkniipfen, wurden Korrelationen vom
Gibson-Ashby-Typ etabliert. Die Erkenntnisse dieser Arbeit haben das Potenzial,
neue Einblicke in die Struktur-Eigenschafts-Beziehungen poroser Materialien zu
liefern. Die Ergebnisse legen nahe, dass eine Erweiterung der Untersuchung iiber
die aktuellen Limitationen der Studie hinaus das Verstindnis fiir die Zusammen-
hiange zwischen Geometrie und Materialverhalten vertiefen konnte. Kiinftigen
Studien ist es vorbehalten, zusitzliche Parametervariationen einzubeziehen und
neben dem Elastizitdtsmodul weitere Groflen zu analysieren, etwa die Poissonzahl
oder die lokale Spannungsverstarkung. Dariiber hinaus lief3e sich die vorgestellte
Methodik auf andere porose Strukturen anwenden, um deren elastisches Verhalten
unter verschiedenen Belastungszustinden vorhersagen. Diese Erkenntnisse konn-
ten fiir die gezielte Gestaltung und Optimierung offenporiger Metallschdume fiir
spezifische Anwendungen wegweisend sein und die Entwicklung neuer poroser
Materialien mit verbesserten Eigenschaften fordern.

5.4 Zusammenfassung

Im Mittelpunkt der vorliegenden Arbeit stehen Struktur-Eigenschafts-Beziehungen
von Schiumen. Die vorgestellte Studie analysiert den Einfluss der Topologie von
Metallschdaumen auf deren effektive elastische Eigenschaften. Ein verbesserter
Algorithmus zur digitalen Erzeugung von Schaumstrukturen wurde entwickelt.
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Er ermoglicht die Generierung von Strukturen mit vordefinierten geometrischen
Parametern. Diese Parameter umfassen die Grofenverteilung der Zellen (gene-
risch, normal, zentroidal), die Stegquerschnittsgeometrie (kreisformig, dreieckig)
und die Porengro3e. Um das mechanische Verhalten der generierten Struktu-
ren zu untersuchen, kommen numerische Simulationen von Druckversuchen im
elastischen Bereich zum Einsatz. Zur Ermittlung der effektiven Steifigkeit von
isotropen Schidumen wird eine Homogenisierungsmethode vorgestellt, die auf
einer Methode der kleinsten Quadrate basiert. Mit diesem Ansatz reicht es aus,
eine einzige Simulation durchzufiihren, um die effektive Steifigkeit einer Struktur
zu bestimmen. Zudem liefert sie ein FehlermaB3, das die Beurteilung der Qualitét
der Homogenisierung ermoglicht. Die Studie untersucht den Einfluss der Gebiets-
groBe auf die Isotropie der Schaumstrukturen. Bei den analysierten offenporigen
Schiumen zeigt sich, dass ein reprisentatives Volumen eine Kantenlidnge des
Gebiets von mindestens dem Achtfachen der mittleren Porengrofie des Schaums
erfordert. Dies entspricht einer Anzahl von mindestens etwa 280 Poren innerhalb
des Gebiets.

Der vorgestellte Ansatz kombiniert die digitale Generierung fester Schiume mit
Simulation und Homogenisierung mechanischer Eigenschaften und erméglicht
umfangreiche Parameterstudien. So konnten zahlreiche verschiedene Schaum-
geometrien systematisch analysiert werden. Die Ergebnisse belegen einen signi-
fikanten Einfluss der Strukturgeometrie auf die mechanischen Eigenschaften. In
der Parameterstudie variiert der Strukturfaktor zur Anpassung der Gibson-Ashby-
Korrelation zwischen 0,875 und 1,134. Dabei weisen Strukturen mit zentroidaler
Zellverteilung die vorteilhaftesten Eigenschaften hinsichtlich der effektiven Stei-
figkeit auf. Bemerkenswert ist zudem, dass bei konstanter Porositit eine Verrin-
gerung der Porengro3e — und damit der Stegdicke — zu einer Steigerung der
Steifigkeit fiihrt.

Eine vielversprechende Erweiterung dieser Arbeit besteht in der Anwendung von
automatisierten Optimierungsalgorithmen. Durch ihren Einsatz kénnen gezielt
Strukturgeometrien identifiziert und systematisch so angepasst werden, dass eine
vorgegebene Zielfunktion, wie beispielsweise die maximale effektive Steifigkeit,
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erreicht wird. Hierfiir bieten sich insbesondere heuristische Suchalgorithmen wie
die Partikelschwarmoptimierung an [114]. Zudem wire eine Erweiterung des
Materialmodells in den elastisch-plastischen Bereich wiinschenswert, um ein
umfassenderes Verstindnis des Materialverhaltens zu ermdglichen und weitere
relevante Eigenschaften zu untersuchen, die eine rein elastische Betrachtung nicht
erfasst. Beide Aspekte sollten in zukiinftigen Forschungsarbeiten niher untersucht
werden.

128



6 Zusammenfassung und Ausblick

6.1 Relevanz und Hintergrund der Arbeit

Neuartige Materialien und hochentwickelte Werkstoffe sind fiir moderne techni-
sche Herausforderungen unerlisslich und entscheidend fiir den technologischen
Fortschritt. Die komplexen Anforderungen an Bauteile und Werkstoffe in ver-
schiedenen Anwendungsbereichen bedingen die Notwendigkeit von Materialien
mit spezifischen Eigenschaftsprofilen. Porose Materialien und Schaume kommen
in vielen technischen Anwendungen aufgrund ihrer vorteilhaften Eigenschaften,
bestimmt durch ihr groes Verhéltnis von Oberfliche zu Volumen, zum Einsatz.
Traditionelle Fertigungsverfahren fiir feste Schiume sto3en oft an ihre Grenzen,
wenn es darum geht, gezielt gewiinschte physikalische Eigenschaften zu erreichen
und Materialien mit charakteristischen Merkmalsstrukturen zu entwickeln. Das
Verfahren der Schaumtemplatierung, bei dem fliissige Schiume als Vorlaufer fiir
feste makroporose Strukturen dienen, bietet einen innovativen Ansatz zur Her-
stellung von Werkstoffen mit mafgeschneiderten Strukturen und vorhersagbaren
Eigenschaften. Computergestiitzte Methoden spielen eine entscheidende Rolle
bei der Prozessoptimierung der Templatierungsroute, indem sie Einblicke in die
Bildung der Schaummikrostruktur ermoglichen und diese mit den resultierenden
physikalischen Eigenschaften verkniipfen, was zu einer effizienteren Entwicklung
von Materialien mit angepassten Eigenschaften fiihrt.

Das Hauptziel dieser Arbeit war die Entwicklung eines umfassenden Ansatzes zur
Optimierung von Schaumtemplatierungsprozessen, um durch die Verkniipfung von
Mikrostruktur und resultierenden Materialeigenschaften der Schiume Materialien
mit maBgeschneiderten Mikrostrukturen und vorhersagbaren Eigenschaften zu
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erreichen. Orientiert am Templatierungsprozess, der fliissige und feste Schiume
beinhaltet, setzten zwei Teilziele an. Das erste Teilziel war es, Korrelationen
zwischen mikroskaligen physikalischen Einflussgrofien und der dynamischen
Strukturbildung von makroskopischem fliissigen Schaum herzustellen. Das zweite
Teilziel bestand darin, feste Metallschdume digital zu erzeugen und zu simulieren,
und ihre Struktur unter mechanischer Belastung hinsichtlich ihrer effektiven
Steifigkeit zu optimieren.

Um die Ziele dieser Arbeit zu erreichen, wurde ein vielseitiger methodischer
Ansatz verfolgt. Zunichst wurde ein multiskaliger Modellierungsrahmen entwi-
ckelt, der auf der Phasenfeldmethode und numerischen Simulationen basierte.
Ankniipfend wurde ein Modell zur prizisen Abbildung des Alterungsprozesses
von fliissigem Schaum entwickelt und validiert. AnschlieBend wurde der Einfluss
geometrischer Parameter auf das Materialverhalten von festen Schiumen unter
mechanischer Belastung untersucht. Ein wesentlicher Schritt war die Schaffung
eines Workflows, der unter Anwendung des Konzepts der digitalen Zwillinge
die Erzeugung, Simulation und Analyse verschiedener fester Schaumstruktu-
ren ermdglichte, wobei der Fokus auf deren effektiver Steifigkeit lag. Damit
wurden Korrelationen zwischen mikrostrukturellen Parametern und den resultie-
renden physikalischen Eigenschaften des Schaums etabliert. Dieser systematische
Ansatz ermoglichte eine umfingliche Untersuchung der Struktur-Eigenschafts-
Beziehungen in Schiumen und legte den Grundstein fiir die Optimierung von
Schaumtemplatierungsprozessen.

6.2 Mikrostruktur flissiger Schaume wahrend
der Schaumalterung

Um die Mikrostrukturentwicklung fliissiger Schiume wéhrend der Schaumal-
terung zu beschreiben, wurde ein Modell entwickelt. Dieses basiert auf einem
Phasenfeld-Modell und beriicksichtigt den Gasdruck innerhalb der Blasen unter
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der Annahme eines idealen Gases. Die Alterungsmechanismen wurden in Algo-
rithmen umgesetzt, die sich besonders fiir gro3skalige Mikrostruktursimulationen
eignen. Sie umfassen das spontane Reifien trennender Filme als stochastischen
Prozess und beschreiben sukzessive Koaleszenz von Blasen. Dariiber hinaus
implementiert das Modell die Ostwald-Reifung als Alterungsmechanismus und
beschreibt den Gastransfer zwischen Blasen.

Die Anwendung des Modells in numerischen Simulationen zeigte, dass es die Mi-
krostrukturentwicklung in alternden Schaumen akkurat vorhersagt und die Dyna-
mik der Schaumalterung prizise abgebildet wird. Die durchgefiihrten umfassenden
Parameterstudien ermoglichten eine systematische Untersuchung verschiedener
Geometrien trockener Schiaume, wobei der Einfluss der initialen Schaumgeo-
metrie und der Filmplatzwahrscheinlichkeit auf die Entwicklung der gesamten
Schaumstruktur analysiert wurde. Statistische Analysen quantifizierten die Mikro-
struktur des Blasenensembles anhand von Volumen, Gasdruck, Blasenform und
-konnektivitit und charakterisierten damit die dynamische Entwicklung wéhrend
des Zerfalls.

Die Flexibilitit des Modells erlaubt es, komplexere mikrostrukturelle physikali-
sche Prozesse einfach zu integrieren und damit eine noch realititsndhere Darstel-
lung von makroskopischen Schiumen zu erreichen. Erweiterungen konnen die
Integration von Gravitationseffekten und die Kopplung aller drei Alterungsme-
chanismen — Drainage, Koaleszenz und Ostwald-Reifung — umfassen. Dariiber
hinaus erméglichen ergidnzte Benetzungsrandbedingungen die Untersuchung von
Schiumen mit variablem Fliissigkeitsanteil. Der Ubergang zur Simulation drei-
dimensionaler Geometrien verspricht, die Zerfallsdynamik von Schaumen unter
realititsndheren Bedingungen detaillierter zu erfassen, einschlielich der Dyna-
mik in rdumlich begrenzten Umgebungen wie in pordsen Strukturen. Erweiterte
numerische Experimente wiirden einen breiteren Parameterraum erschlieen,
insbesondere hinsichtlich Variationen der Oberflichenspannung und komplexe-
rer initialer Schaumgeometrien. Eine Kalibrierung der Simulationssetups und
-ergebnisse anhand physikalischer Einheiten wiirde den Vergleich mit empirischen
Studien erleichtern.
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6.3 Einfluss der Mikrostruktur auf effektive
Eigenschaften

Zur Umsetzung des Konzepts des digitalen Zwillings fiir feste Schiume wurde ein
verbesserter Algorithmus zur digitalen Erzeugung von Schaumstrukturen entwi-
ckelt. Auf dessen Basis wurden Strukturen mit prézise definierten geometrischen
Parametern generiert, einschlieBlich Zellgroenverteilung, Stegquerschnittsgeo-
metrie und PorengréBe. Ein Kernaspekt der Methode zur Ermittlung der effektiven
Steifigkeit ist die Verwendung einer Homogenisierungsmethode, die es erlaubt, die
effektive Steifigkeit einer Struktur durch eine einzige Simulation zu bestimmen,
und die gleichzeitig ein FehlermaB zur Beurteilung der Homogenisierungsqualitét
liefert.

Ergebnisse numerischer Simulationen von Druckversuchen im elastischen Bereich
kliarten den Einfluss der Gebietsgro3e auf die Isotropie der Schaumstrukturen.
Dabei wurde ein reprisentatives Volumen mit einer Kantenldnge von mindestens
dem Achtfachen der mittleren Porengrofe ermittelt. Studien eines breiten Parame-
terraums erlaubten eine systematische Analyse zahlreicher Schaumgeometrien.
Die Ergebnisse zeigten eine signifikante Variation des Strukturfaktors zur Anpas-
sung der Gibson-Ashby-Korrelation zwischen 0,875 und 1,134, wobei Strukturen
mit zentroidaler Zellverteilung die vorteilhaftesten Eigenschaften hinsichtlich der
effektiven Steifigkeit aufwiesen. Aulerdem liel3 sich aus den Studien ableiten, dass
bei konstanter Porositit eine Verringerung der Porengrofe zu einer Steigerung der
Steifigkeit fiihrt.

Weiterfiithrend lésst sich die Methodik weiter verfeinern und ihre Anwendbar-
keit erweitern, beispielsweise durch Studien zu Auflésung und Gebietsgrofe
sowie die Verwendung digitaler Zwillinge realer Proben als Validierungsmodel-
le. Modelle zur Abbildung zusitzlicher struktureller Eigenschaften und Studien
weiterer Materialeigenschaften neben dem Elastizitdtsmodul stellen ebenfalls
eine vielversprechende Erweiterung dar. Dariiber hinaus ermdglicht ein ergén-
zendes Materialmodell in den elastisch-plastischen Bereich ein umfassenderes
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Verstindnis des Materialverhaltens. Die entwickelte Methodik kann auf ande-
re porose Strukturen angewendet werden, um deren elastisches Verhalten unter
verschiedenen Belastungszustinden vorherzusagen.

6.4 Optimierte Eigenschaften durch
maBgeschneiderte Schaumstrukturen

Diese Arbeit konnte in weiteren Forschungsprojekten fortgefiihrt werden. Die vor-
handenen Modelle zur Abbildung der Mikrostrukturentwicklung konnten durch
Erweiterungen auf multiplen Skalen wie etwa eine detailliertere Einbindung
zusitzlicher physikalischer Parameter weiter verfeinert werden. Insbesondere
konnten die Effekte von mehrphasigen Materialien, anisotropen Zellstrukturen
oder kombinierten Belastungen (elastisch-plastisch) detaillierter untersucht wer-
den. Um die Relevanz der Simulationsergebnisse zu untermauern, wére eine
engere Kopplung von Simulationen mit experimentellen Daten empfehlenswert.
Beispielsweise konnten physikalische Experimente durchgefiihrt werden, die auf
den simulierten Schaumstrukturen basieren, um so die Modellvorhersagen zu
iberpriifen.

Die Vorstellung der im Rahmen dieser Dissertation erarbeiteten Methoden kann
als Leitfaden fiir Anwenderinnen und Anwender dienen, die Schdume mit prizise
vordefinierten Eigenschaften erstellen und auf verschiedene Szenarien anpassen
mochten. Auf Basis der vorgestellten statistischen Analysemdglichkeiten und
Charakterisierung der Mikrostruktur konnen Anwenderinnen und Anwender ei-
gene systematische Studien auslegen und analysieren. Der gesamte Prozess der
Schaumtemplatierung kann entlang der einzelnen Schritte mit seinen komple-
xen morphologischen und topologischen Eigenschaften abgebildet werden, und
die Schaumstruktur (z.B. Porengro3e, Porenverteilung, Stegdicke) gezielt an-
gepasst werden, um spezifische Materialeigenschaften zu erreichen. Durch die
Verkniipfung von Mikrostruktur und makroskopischen Eigenschaften kann die
Leistungsfihigkeit von Schaumen unter verschiedenen Belastungsbedingungen
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vorhergesagt werden, ohne aufwendige physische Experimente durchzufiihren.
Zudem besteht die Moglichkeit, verschiedene Schaumstrukturen digital zu gene-
rieren und zu testen, um so Produktentwicklungszyklen erheblich zu verkiirzen.
Die Erkenntnisse der Arbeit konnten zur Entwicklung von effizienteren Leicht-
baumaterialien beitragen, die in der Luft- und Raumfahrt, im Fahrzeugbau und
in der Energietechnik Anwendung finden. Speziell durch die gezielte Anpassung
von Schaumstrukturen konnte man Materialien entwickeln, die hohe Steifigkeit
bei gleichzeitig geringer Dichte aufweisen. Auch spielen pordose Materialien ei-
ne wichtige Rolle bei der Entwicklung von biomedizinischen Implantaten (z.B.
Knochenersatz), wo die pordse Struktur sowohl die biologische Integration als
auch die mechanischen Eigenschaften verbessert. Zukiinftige Arbeiten konnten
untersuchen, wie die Methodik der Schaumtemplatierung und digitale Zwillinge
bei der Herstellung solcher Implantate Anwendung finden.

Ein interessantes Zukunftsthema ist die Weiterentwicklung der digitalen Zwillinge.
Durch die Verkniipfung von Simulationen mit realen Fertigungsprozessen konnten
digitale Zwillinge in der Materialherstellung eine noch gréBere Rolle spielen.
Es wire denkbar, dass Fertigungsparameter durch Echtzeitanalysen der entste-
henden Mikrostrukturen wihrend des Produktionsprozesses optimiert werden.
Auch konnte eine mogliche Erweiterung der Forschung darin bestehen, Metho-
den Kiinstlicher Intelligenz (KI) und des maschinellen Lernens einzubinden, um
komplexe Zusammenhinge in den mikrostrukturellen Entwicklungen zu erkennen
und zu optimieren. KI konnte beispielsweise genutzt werden, um die Parameter
der Templatierung noch priziser auf die gewiinschten Materialeigenschaften abzu-
stimmen.

Aufbauend auf der vorliegenden Arbeit konnten zukiinftige Forschungsarbeiten
darauf abzielen, Materialien zu entwickeln, die nicht nur mechanisch, sondern
auch thermisch, elektrisch oder chemisch optimiert sind. Zum Beispiel konnten
Materialien als Katalysatoren in chemischen Reaktionen fungieren oder eine hohe
elektrische oder thermische Leitfdhigkeit aufweisen, wihrend sie gleichzeitig
mechanisch belastbar sind. Ein weiterer Schritt konnte die Entwicklung von an-
passbaren Materialien sein, die ihre Eigenschaften (z.B. Steifigkeit, Porositit)
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wihrend der Anwendung dndern konnen, etwa durch externe Einfliisse wie Tem-
peratur oder Druck.

Die Ubertragung der in der Dissertation entwickelten Modelle und Verfahren auf
industrielle MaBstibe bleibt eine Herausforderung. Kiinftige Forschung konnte
sich darauf konzentrieren, wie die Verfahren zur Massenproduktion von Mate-
rialien optimiert werden konnten. Angesichts steigender Umweltanforderungen
konnten zukiinftige Studien untersuchen, wie nachhaltige oder recycelbare porose
Materialien entwickelt werden konnen, die den heutigen industriellen Anforderun-
gen gerecht werden, ohne die Umwelt zu belasten.

Die vorliegende Arbeit ermdglicht durch die Verkniipfung von Mikrostrukturbil-
dung und mechanischen Eigenschaften ein tiefgreifendes Verstindnis der Struktur-
Eigenschafts-Beziehungen in Schiaumen. Der erarbeitete vollstindig digitale Work-
flow erlaubt die gezielte Entwicklung maligeschneiderter Schaumwerkstoffe, in-
dem die Schaumgeometrie systematisch reguliert und die effektiven Material-
eigenschaften aus Simulationsdaten extrahiert werden, womit pordse Materialien
anwendungsspezifisch passgenau realisiert werden kénnen.
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A Anhang

A.1 Diskussion der Langenskalen in den
betrachteten Problemen

Fiir die in dieser Arbeit betrachteten festen Schaume treten im Allgemeinen drei
Lingenskalen auf. Diese sind die (mittlere) Porengrof3e s, die (mittlere) Steg-
dicke ds und die Kantenlidnge L des reprisentativen Volumenelements (RVE).
Wenn ein konstanter Volumenanteil ¢ = const erreicht werden soll, erlaubt die-
se Randbedingung nur die unabhingige Wahl von zwei Lingenskalen. Fiir die
Untersuchung in Abbildung 5.5 wird die zusitzliche Bedingung ds/s = const
hinzugefiigt. Daher kann nur die Linge des Gebiets variiert werden, was in dieser
Studie durchgefiihrt wird. Dies bedeutet, dass dhnliche Schaumstrukturen betrach-
tet werden und, wie in der Studie gezeigt, die Variation von L keine Auswirkungen
hat, solange das Volumen noch reprisentativ ist. Im Gegensatz dazu werden fiir
Abbildung 5.6 die Bedingungen ¢y = const und L = const betrachtet, wodurch
ein festes Gebietsvolumen verwendet wird. Auch hier kann nur eine der drei Lén-
genskalen frei gewihlt werden. Wenn eine kleinere Porengrof3e betrachtet wird,
was eine groflere Anzahl von Poren im Volumen bedeutet, nimmt die Stegdicke
entsprechend ab, um den konstanten Feststoffvolumenanteil zu erhalten. Dies
fiihrt zu einem anderen Schaum mit anderen mechanischen Eigenschaften, wie in
Abbildung 5.6 gezeigt. Dies ist der Fall, obwohl alle Schiume den gleichen festen
Volumenanteil und damit das gleiche Gewicht aufweisen. In Abbildung A.1 ist
die Korrelation zwischen Stegdicke, Porengrofle und Poren pro Volumeneinheit
fiir die Strukturen aus Abbildung 5.6 dargestellt.
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Abbildung A.1: Korrelation zwischen der Stegdicke ds, ausgedriickt durch den mittleren Stegdurch-
messer, der mittleren PorengroBe EW (s) und der Anzahl der Poren pro Volumenein-
heit bei konstantem Feststoffvolumenanteil ¢ = 0,2 in Bezug auf die Strukturen in
Abbildung 5.6. Die Liingenskalen sind mit der charakteristischen Liinge Lep,, ~ L/4
normiert, die einem Viertel der Kantenlidnge des Einheitsvolumens entspricht. Eigene
Abbildung, vorveroffentlicht in [22].

A.2 Einfluss des zufalligen Seeds auf
generische Verteilungen

Die Strukturen mit der generischen Porengroflenverteilung sind die unregelma-
Bigsten in der vorliegenden Arbeit untersuchten Strukturen und zeigen daher
groflere Abweichungen hinsichtlich der effektiven Steifigkeit im Vergleich zur
normalen und insbesondere zur zentroidalen Verteilung (siehe Tabelle 5.4). Daher
werden verschiedene generische Verteilungen verwendet, um den Einfluss der
Zufilligkeit der stark inhomogenen Strukturen zu untersuchen, der durch den im
Strukturgenerierungsalgorithmus verwendeten zufilligen Seeds (engl. random
seed) reprasentiert wird. Es werden Simulationen mit drei verschiedenen zuflli-
gen Seeds durchgefiihrt. Zusétzlich wird ein Ensemblemittelwert der drei Seeds
betrachtet. Die Ergebnisse sind in Abbildung A.2 zusammen mit der entspre-
chenden Gibson-Ashby-Anpassung dargestellt. Seed 3 und noch stérker Seed 1
zeigen ein teilweise nicht-monotones Verhalten in ¢ und somit recht grofle Abwei-
chungen der Anpassung. Das Ensemble aller drei ergibt k = 0,85552 mit einem
RMS-Fehler von 4,3187 %. Seed 2 liefert die beste Anpassung und ein monotones
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Verhalten und wird daher in Abbildung 5.7 verwendet. Der relativ hohe Einfluss
des zufilligen Seeds begrenzt die hohe Signifikanz quantitativer Ergebnisse fiir
die generische Verteilung. Dennoch wird die Tendenz von k ~ 0,85 (4-0,05) beob-
achtet. Somit kann immer noch eindeutig ein signifikant niedrigerer Strukturfaktor
als bei der normalen und zentroidalen Verteilung festgestellt werden. Es ist zu
beachten, dass die normale und zentroidale Verteilung einen hoheren Ordnungs-
grad in der resultierenden Struktur ergeben und daher weniger Abweichungen
und eine deutlich bessere Anpassung an die Gibson-Ashby-Korrelation zeigen.
Dies gilt insbesondere fiir die zentroidale Verteilung. Trotz der relativ hohen
Abweichung der Ergebnisse fiir die generischen Strukturen stiitzen sie immer
noch die Kernaussage der vorliegenden Arbeit, nimlich dass ein starker Einfluss
der Schaumgeometrie auf die effektive Steifigkeit besteht.
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Abbildung A.2: Vergleich des Einflusses verschiedener zufilliger Seeds auf die generische Porengro-
Benverteilung. Die Strukturfaktoren fiir die verschiedenen Seeds sind k = 0,84075,
k =0,87450 und k = 0,83193. Die entsprechenden relativen RMS-Abweichungen
der Anpassung sind 5,5828 %, 3,8994 % und 4,6619 % Eigene Abbildung, vorverof-
fentlicht in [22]..
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Mittlerer Abstand zwischen benachbarten Blasen fiir
Blasen mit Ng Kanten bei variabler Ausgangsstruktur. Die
Daten sind auf den mittleren Abstand einer sechsseitigen

Blase normiert. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [99].

Visualisierung der Simulation eines sich entwickelnden
Schaums mit Vergroberungsverhalten. Die Teilbilder (a) —
(e) zeigen aufeinanderfolgende Zeitschritte der Simulation.
GroBere Blasen wachsen auf Kosten kleinerer, die

schrumpfen und schlielich verschwinden. . . . . . ... ..

Blasenvolumina A, normiert auf das
Gleichgewichtsvolumen der verbleibenden Blase Ay, als
Funktion der Zeit, normiert auf die Gleichgewichtszeit, fiir
die Simulation eines vergrobernden Ensembles von zehn

Blasen. Die Farben kennzeichnen die verschiedenen Blasen.

Serie von Einzelaufnahmen der Morphologie eines
vergrobernden Schaumes. Das initiale Ensemble besteht
aus 225 Blasen. Die drei Teilbilder zeigen Aufnahmen aus
dem Simulationsverlauf zu den Zeitpunkten ¢ = 0.0 - £,

t=0.5 - tiot und t = l'o'ttot ....................

Verteilung des Blasenvolumens A normiert auf die
mittleren BlasengroRe (A) fiir Konfigurationen zu drei
verschiedenen Zeiten. Die entsprechende Morphologie ist

in Abbildung 4.32 gezeigt. . . . . . . .. ... ... ...

Zeitliche Entwicklung des mittleren Blasenvolumens (A)
fiir drei verschiedene Ausgangsstrukturen mit
verschiedenen initialen Blasengrof3enverteilungen

(Dispersititen), 60, 02, O4. = « v v v v v v e

Setup fiir das Eshelby-Problem einer einzelnen
Inhomogenitéit mit Realisierung einer
Spannungsrandbedingung oRB. Eigene Abbildung;

vorveroffentlichtin [22]. . . . . . .. . ... . ... .....
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54

5.5

Effektive Materialeigenschaften in Abhédngigkeit des
Volumenanteils der Inklusion. Analytische Losung fiir

ce < 1 (theo) gemdl Gleichung (5.3), Simulationsergebnis
(sim) und theoretischen Grenzen. Diese sind die

Voigt- [111] und Reuss-Schranke [112] (V/R) sowie die
Hashin-Shtrikman-Schranken (HS) zweiter Ordnung [110].

Eigene Abbildung; vorverdffentlichtin [22]. . . . . . . .. ..

Schematische Darstellung eines Schnittes in y-Richtung
mit Randbedingungen. Dabei ist t = on der
Spannungsvektor. Die Porengrof3e wird durch den
Durchmesser s der in den Porenmittelpunkt gesetzten
Kugel definiert, die sich nicht mit derjenigen einer
benachbarten Pore iiberschneidet. Dies wird durch blaue
Kreise visualisiert. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht

n[22]. ..

Druckversuche eines offenporigen Schaums in drei
Raumrichtungen, dargestellt fiir das Setup III (siche
Tabelle Tabelle 5.3). Von-Mises-Vergleichsspannung ¢V-M:
normiert mit der Spannungsrandbedingung o®B wird
angewandt an der Phasenfeld-Grenzfliche mit einem Wert

von ¢* = 0,2. Eigene Abbildung; vorveroffentlicht in [22]. . . .

Effektive Eigenschaften in Abhédngigkeit von der
betrachteten Gebietsgrofe. Die Mittelwerte der Porengrofe
und der Stegdicke sind konstant. Links: Der nach (5.5)
berechnete effektive Elastizititsmodul, normiert auf die
entsprechende Voigt-Schranke £V = ¢(E,. Rechts: Der
relative Fehler ¢* nach (3.37) und die Abweichung A
nach (5.6). Die Fehlerbalken geben die maximale
Abweichung vom Mittelwert der drei Lastrichtungen an,

115

max;e (2,3} |[E™ —Ej|. Eigene Abbildung; vorverdffentlicht in [22].117
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5.6

5.7

Al

Einfluss von Porengrofie und Stegdicke bei konstantem
festen Volumenanteil ¢ = 0,2 (6 = 80%). Effektiver
Elastizititsmodul £ normiert mit der Voigt-Schranke

EV = ¢(E, in Abhingigkeit der Anzahl von Poren pro
Volumeneinheit fiir verschiedene Querschnittsgeometrien
und Porenverteilungen gemaf nebenstehender Tabelle.
Eine groflere Anzahl von Poren pro Volumeneinheit
bedeutet eine geringere Porengrofe und eine geringere
Stegdicke. Die rechte Achse zeigt E normiert auf die
HS-Grenze EMS. Die Daten der Strukturen mit etwa 10
Poren pro Volumeneinheit entsprechen den jeweiligen
Werten von ¢g = 0,2 in der Abbildung 5.7. Eigene
Abbildung; vorveroffentlicht in [22]; sprachlich angepasst. . . . 120
Der effektive Elastizititsmodul £ normiert mit der
Voigt-Schranke EV = ¢,E, in Abhingigkeit vom
Volumenanteil ¢g der festen Phase. Die Studie umfasst
Schdaume mit kreisformigem Stegquerschnitt und drei
verschiedenen ZellgroBenverteilungen: generisch,
normalverteilt und zentroidal. Fiir jede Struktur wurde eine
lineare LSQ-Regression durchgefiihrt, siehe Tabelle 5.4.
Zusitzlich wird die Gibson-Ashby-Korrelation (GA) mit
dem Strukturfaktor k = 1 dargestellt (schwarz). Bei einem
Volumenanteil von ¢s = 0,2 werden ungeféhr zehn Poren
pro Volumeneinheit betrachtet (sieche Abbildung 5.6).
Eigene Abbildung; vorverdffentlichtin [22]. . . . . . .. .. .. 124
Korrelation zwischen der Stegdicke ds, ausgedriickt durch
den mittleren Stegdurchmesser, der mittleren

Porengroe EW (s) und der Anzahl der Poren pro
Volumeneinheit bei konstantem Feststoffvolumenanteil

¢s = 0,2 in Bezug auf die Strukturen in Abbildung 5.6. Die
Lingenskalen sind mit der charakteristischen Linge

Lchar &~ L/4 normiert, die einem Viertel der Kantenlénge
des Einheitsvolumens entspricht. Eigene Abbildung,
vorverOffentlichtin [22]. . . . . . .. . ... ... ....... 138
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A.2 Vergleich des Einflusses verschiedener zufilliger Seeds auf
die generische Porengrofenverteilung. Die
Strukturfaktoren fiir die verschiedenen Seeds sind
k=0,84075, k = 0,87450 und k = 0,83193. Die
entsprechenden relativen RMS-Abweichungen der
Anpassung sind 5,5828 %, 3,8994 % und 4,6619 % Eigene
Abbildung, vorverdffentlichtin [22].. . . ... ... ... ... 139
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Strukturelle Eigenschaften der Ausgangskonfigurationen
der Schiume. Als Eingabeparameter werden Werte fiir den
Variationskoeffizienten des Blasenvolumens, CV;, = o/y,
vorgegeben. Aus der Analyse des Gleichgewichtszustands
des relaxierten Blasenensembles ergeben sich das mittlere
Blasenvolumen pty und der resultierende
Variationskoeffizient CV,es = v/py. Die verschiedenen,
unterschiedlich stark ungeordneten Strukturen sind wie
gelistet bezeichnet. Eigene Tabelle; vorveroffentlicht

in [99]; sprachlich angepasst. . . . . . .. ... ... .. ...

Materialeigenschaften des Eshelby-Problems einer
einzelnen Inhomogenitit. Eigene Tabelle; vorverdffentlicht

in [22]; sprachlich angepasst. . . . . . . ... ... ... ...

Vergleich der effektiven Eigenschaften fiir das SIP mit

ce = 7,1 %. Simulationsergebnisse (sim), analytische
Losung (theo) und die relative Abweichung zwischen
beiden. Zusitzlich sind die theoretischen Schranken erster
und zweiter Ordnung aufgelistet. Absolutwerte sind in GPa
angegeben. Eigene Tabelle; vorveroffentlicht in [22];

sprachlich angepasst. . . . . . ... .. .. ... ... ...
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Geometrische Parameter des betrachteten Schaums.

Lingenskalen sind relativ zur kleinsten Linge des Gebiets

Ly angegeben, die als Bezugsgrofe genutzt wird. Die
charakteristischen Parameter des Schaums sind in der

Tabelle zusammengefasst, mit der Porenanzahl, der Linge

des Gebiets L/L;, der PorengroBenverteilung mit

Erwartungswert EW (s) und Standardabweichung o

(L/EW (s), L1/ 0;), der Stegdicke Ly /ds, und des

resultierenden Volumenanteils cg. Die Stegdicke und die

statistische Verteilung der Porengrofien bleiben in allen

Setups konstant, wihrend die Lange des Gebiets L (und

damit die GebietsgroBe) variiert. Eigene Tabelle;

vorveroffentlicht in [22]; sprachlich angepasst. . . . . . . . . .. 116
Lineare Kleinste-Quadrate-Regression von E /EY in

Abhingigkeit von ¢y gemdl Gleichung (5.8)

(Gibson-Ashby) fiir verschiedene Schaumstrukturen. Der
Strukturfaktor k sowie die absolute und relative Wurzel aus

der Summe der Quadrate (RMS) beziiglich der

Abweichungen des Fits sind angegeben. Eigene Tabelle;
vorverdffentlicht in [22]; sprachlich angepasst. . . . . . . . . .. 125
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