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1. Urspriingliche Aufgabenstellung sowie wissenschaftlicher und technischer Stand

Das Forschungsprojekt HEADLINE zielte darauf ab, innovative Ansatze zur Entwicklung leis-
tungsstarker Lithium-lonen-Batterien durch extrudierte Elektroden zu schaffen. Im Fokus des
Teilprojekts von IANUS standen die Optimierung hochviskoser Batteriepasten sowie die Ent-
wicklung neuer Simulationsmethoden und Werkzeuge fiir die Batteriefolienextrusion. Wissen-
schaftlich basierte das Projekt auf etablierten Rheologie-Modellen und CFD-Simulationen, de-
ren Anwendung auf komplexe keramische Materialien und deren spezifische Anforderungen
erweitert wurde. Technisch griff das Projekt auf bestehende Kenntnisse zur Verarbeitung
hochviskoser Medien zurlick und adaptierte diese fiir die Extrusion von Batteriematerialien.

2.  Ablauf des Vorhabens
Das Teilprojekt von IANUS umfasste drei wesentliche Arbeitsschwerpunkte:

e Materialmodell: Entwicklung eines rheologischen Materialmodells zur Beschreibung
des FlieRverhaltens keramischer Batteriepasten, Bestimmung und Validierung der
Rheologie-Parameter anhand experimenteller Daten sowie Integration des Material-
modells in das Cloud-basierte Simulationsframework StromungsRaum®

e Simulation der Mischprozesse und Optimierung der Formgebungswerkzeuge: Ent-
wicklung digitaler Zwillinge fiir Doppelschneckenextruder, Ring- und Breitschlitzdise,
Analyse der Mischprozesse beim Doppelschneckenextruder, Identifikation von Opti-
mierungspotenzialen fir Ring- und Breitschlitzdiise

e Validierung und Pilotanwendung: Validierung der Simulationsergebnisse, Identifika-
tion von Verbesserungspotenzialen bei der Modellierung

Die Arbeiten wurden in enger Zusammenarbeit mit fihrenden Forschungsinstituten wie dem
Fraunhofer IKTS sowie den industriellen Partnern Brabender und ECT-Kema durchgefihrt.
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3.  Wesentliche Ergebnisse sowie ggf. Zusammenarbeit mit anderen Forschungseinrich-

tungen

Das Projekt flihrte zu bedeutenden Fortschritten in der Simulation und Materialmodellierung

von Batteriepasten:

e Neues Materialmodell: Entwicklung eines erweiterten Herschel-Bulkley-Modells zur
prazisen Beschreibung der komplexen rheologischen Eigenschaften von Keramiken

e Simulationsmethodik: Automatisierte CFD-Analysen, validiert durch experimentelle
Daten, erlauben eine realitdtsnahe Simulation und Optimierung von Misch- und
Extrusionsprozessen

o Werkzeugentwicklung: Implementierung digitaler Zwillinge und Benutzeroberflachen
fir die Simulation keramischer Werkzeuge in einer cloudbasierten Umgebung

Die enge Zusammenarbeit mit dem Fraunhofer IKTS, Brabender und ECT-Kema ermoglichte
die experimentelle Validierung der Modelle und fiihrte zu praxisnahen Verbesserungen, die
nun in der Testphase mit Pilotkunden weiter optimiert werden. Die Projektergebnisse bilden
die Grundlage fir zukiinftige Anwendungen und Folgeprojekte, insbesondere im Bereich der

Kl-gestlitzten Prozessoptimierung.
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1.  Ausfiihrliche Darstellung der im Rahmen des Vorhabens durchgefiihrten Arbeiten
mit Vergleich zur urspriinglichen Vorhabenbeschreibung

AP3 - Mischprozesse fiir hochviskose Batteriepasten

Die Arbeiten zu AP3 wurden planmaBig durchgefihrt und abgeschlossen. Zur Bestimmung des
Rheologie-Modells wurden zu Projektbeginn am Fraunhofer IKTS Versuchsreihen zur Bestim-
mung charakteristischer Materialparameter der Massen CC003 und CC003r gefahren. Die zu
vermessenden Massen wurden mit jeweils 4 vorgegebenen Durchsitzen V durch jeweils 3
Rohre unterschiedlicher Durchmesser D, aber konstantem Langenverhaltnis L/D gepresst.
Die dabei auftretenden Druckverluste Ap wurden aufgezeichnet. Aus den 12 Datenpunkten
V o Ap) wurden Rheologieparameter angepasst, welche in Tabelle 1 dargestellt sind.

Tabelle 1: Messergebnisse der Versuchsreihe vom 28.10.2021 durchgefiihrt am Fraunhofer IKTS

Untersuchte Massen CCO003 (J =23°C) C€CCO03r (I = 23°C)
Penetrometerwert PW

[kg/cm?] ’
FlieBgrenze 7,

[bar] o2
Bingham-Viskositat 7np; 96

[bar - s]

Gleitfahigkeit a,
[cm/s/bar] o R

Entsprechende experimentelle Messungen wurden anschlieBend mit den Materialien
CC004/1r und CC004/2 wiederholt. Die ermittelten Parameter sind in Tabelle 2 dargestellt.



Tabelle 2: Messergebnisse der Versuchsreihe vom 05.01.2022 durchgefiihrt am Fraunhofer IKTS
Untersuchte Massen CC004/1r (9 =23°C) (€C004/2 (9 = 23°C)

FlieBgrenze 7,

Bingham-Viskositdt ng; 0,78 11
[bar - s]

Gleitfdhigkeit a,

[cm/s/bar] 0,72 0,56

Als erster Ansatz fiir das Materialmodell wurde eine Bingham-Rheologie ausgewahlt [La-

enger2017], welche durch die folgenden Zusammenhange beschrieben werden kann:

T=To+MBi'Y
Uslip = ay ' (T — 7o)

Das Modell wurde entsprechend im Simulationscode implementiert. Dabei bezeichnet Uy;,
die Wandgleit-Geschwindigkeit. Fiir den Nachweis der Giite der Simulation wurde daraufhin
der erste Datensatz CC0O03 in einem Simulationsbatch verarbeitet. Dabei wurden exakt die
Fluidgebiete nachgebildet, welche auch im Experiment von den Massen durchflossen wurden
(s. Abbildung 1).
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Abbildung 1: Nachgestelltes Fluidgebiet, welches im Experiment mit D = 15mm und L = 90mm, von den Mas-

Po

sen durchflossen wird

Eine Ubereinstimmung mit den experimentell beobachteten Druckverlusten wurde daher er-
wartet. Es zeigten sich jedoch deutliche Unterschiede zwischen den Simulations- und den Ex-
perimentaldaten. Die Ursache dafiir konnte entweder in einer unzureichenden Implementie-
rung im Simulationscode und/oder durch in einer nicht optimalen Beschreibung der Experi-
mente durch die angepassten Rheologieparameter liegen.

Um die Gite der Simulationen anderweitig beurteilen zu kénnen, wurde ein analytisches Vor-
hersagemodell entwickelt. Fir ein kreisrundes Rohr, wie es ab der Messstelle gegeben ist (vgl.
Abbildung 1), wurde unter Verwendung des oben beschriebenen Rheologie-Modells nach [La-
enger2017] eine analytische Losung fiir das Stromungsprofil erarbeitet (s. Abbildung 2). Fir
gegebene Rheologieparameter ag, ng;, Tg kann daher der zu erwartende Druckverlust voraus-
berechnet werden. Die simulierten Druckverluste Ap = puessung — Po Wurden daraufhin mit
den analytisch zu erwartenden Druckverlusten fiir alle 12 experimentellen Datenpunkte der
Masse CC003 verglichen. Der Vergleich zwischen den analytisch vorausberechneten Druckver-
lusten und der Simulation liefert eine sehr gute Ubereinstimmung (s. Tabelle 3).
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Abbildung 2: Darstellung des Geschwindigkeitsbetrags U Magnitude {iber den Rohrquerschnitt

Tabelle 3: Vergleich des analytisch exakt I6sbaren Modells mit Simulationen

Analytische
Modellvorhersage
Druckverlust [bar]

130,20
185,79
240,89
282,14
91,41

109,73
127,15
139,97
84,93

97,52

109,26
117,79

Simulation

Druckverlust [bar]

125,35
183,31
240,45
283,10
88,25

106,73
124,27
137,33
81,76

94,76

106,86
115,65

Die Gute der Simulationen wurde dadurch nachgewiesen. Aufgrund der dennoch vorliegen-

den Differenzen zwischen den Simulationen und den Versuchsreihen wurde die Hypothese

aufgestellt, dass die untersuchten Massen nicht nur eine FlieBgrenze und Wandgleiteigen-

schaften besitzen, sondern zusatzlich auch strukturviskoses Verhalten aufweisen, welches

entsprechend im Rheologie-Modell berlicksichtigt werden muss.



Als brauchbares Materialmodell hat sich die Herschel-Bulkley-Rheologie mit zusatzlicher
Wandgleiteigenschaft erwiesen. Nicht bericksichtigt wurden in diesem Rheologiemodell hin-
gegen zeitabhdngige Effekte (Rheopexie und Dilatanz) oder die Bildung und Zerteilung von
Agglomeraten und Wasserschichten durch Scherwirkung. Hierflr lag keine Modellgleichung
zur Beschreibung vor, welche fiir eine CFD-Implementierung jedoch notwendig ist. Das ver-
wendete Herschel-Bulkley Modell ist bereits ein sehr allgemeines und breit einsetzbares Mo-
dell und wurde innerhalb des AP3 als ausreichend zur Beschreibung der Massen angesehen.
Es beinhaltet die Phanomene der FlieBgrenze (unterhalb einer Mindestbeanspruchung 7, ver-
hélt sich die Masse wie ein Festkorper) und der Scherverdiinnung (je starker die Masse bean-
sprucht wird, desto diinnfllissiger verhalt sie sich). Das Wandgleiten wird Gber den bisher Ub-
lichen linearen Ansatz nach Langer beschrieben. Die Starke an Wandgleiten ist dabei propor-
tional zu einer individuellen Materialkonstante a, und steigt linear an, sobald die Schubspan-
nung T an der Wand einen ebenfalls spezifischen Schwellenwert (Gleitgrenze t) tberschrit-
ten hat. Unterhalb des Schwellenwertes findet kein Wandgleiten statt. Das Modell wird durch
folgende Gleichungen beschrieben:

T=10+tn-y"
Uwaustip = @o * (T — 7¢)

Fir dieses Rheologiemodell wurde ein nichtlineares Regressionsverfahren entwickelt, welches
die charakteristischen rheologischen Parameter (FlieRgrenze 7, Viskositat 1, Scherexponent
n, Wandgleitkoeffizient a,, Gleitgrenze t;) aus experimentellen Datensdtzen berechnen
kann. Die experimentellen Daten bestanden dabei aus Druckverlustmessungen beim Pressen
der Masse durch Messrohre mit bekannter Lange und bekanntem Durchmesser. Die Aussage-
kraft der Regression wird dabei umso besser, je starker sich in den Datenpunkten die Durch-
messer der verwendeten Messrohre unterscheiden. Ebenfalls ist flir die Verbesserung der
Aussagekraft wichtig, dass fur jedes verwendete Messrohr mehrere Datenpunkte mit mog-
lichst stark unterschiedlichen Durchsatzen existieren. Das entwickelte Regressionsverfahren
ist dann in der Lage, das scherverdiinnende Verhalten zu berlicksichtigen, was in den bisheri-
gen Auswertungen durch die Firma ECT nicht moglich gewesen war.

Die Firma ECT und das IKTS fiihrten hierzu eine Vielzahl an Versuchen durch, die durch die
Firma ECT einer Auswertung unterzogen wurden. Diese Auswertung bezog sich jedoch stets
auf eine Bingham-Rheologie, die kein scherverdiinnendes Verhalten abbilden kann. IANUS hat
daher sein nichtlineares Regressionsmodell eingesetzt, welches einen geeigneten Parameter-
satz zur Beschreibung der experimentellen Messungen aus den verschiedenen Messsatzen
extrahieren konnte. Neuartig waren hierbei zwei Aspekte: Zunachst konnten nun auch Da-
tensatze aus verschiedenen Messanlagen kombiniert werden und es bestand nicht mehr die
Notwendigkeit, alle Messungen bei einem konstanten Verhaltnis L/D der Messkapillaren
durchzufiihren. Hierdurch konnten sowohl die Messungen am IKTS in besonders kleinen Ka-
pillardurchmessern wie auch die Messungen durch ECT mit grofRen Durchmessern der Mess-
kapillare in der Regression verwendet werden. Der resultierende Parametersatz war damit
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Uber einen grolReren Anwendungsbereich aussagekraftig. Dies war fiir belastbare Simulatio-
nen notwendig, weil die Rheologie sowohl in Zonen niedriger Scherbelastung, wie auch in Ge-
ometriebereichen hoher Scherbelastung akkurat beschrieben werden musste. Der zweite zu
erwahnende Aspekt war die Einbeziehung des scherverdinnenden Verhaltens in die Regres-
sion. So lieferten Auswertungen durch ECT unter Annahme einer Bingham-Rheologie verschie-
dene Rheologieparameter fiir das gleiche Material, je nachdem welcher Datensatz flr die Aus-
wertung verwendet wurde. Die scherverdiinnende Regression durch Nutzung beider Datens-
atze gleichzeitig lieferte hingegen eine Rheologiebeschreibung, welche beide Datensatze an-
gemessen wiedergeben konnte. Dargestellt werden konnte dies durch den Vergleich von ana-
lytischen berechneten Vorhersagen mit den im Experiment angelegten Durchsatzen. Die Ex-
perimente bestanden dabei stets aus Paaren an vorgegebenem Durchsatz und einem bei die-
sen Bedingungen gemessenem Druckverlust. Mit den aus der Regression ermittelten Rheolo-
gieparametern konnte anschliefend eine analytische Vorhersage getroffen werden, welcher
Durchsatz bei einer druckgetriebenen Strémung zu erwarten wire. Die Ubereinstimmung der
analytischen Vorhersage mit den Messwerten im Paritatsplot belegt die angemessene Be-
schreibung durch den ermittelten Satz an Rheologieparametern. Im Folgenden exemplarisch
dargestellt an den Massen KnNCMDS23 und CC010 (s. Abbildung 3). Das beschreibende Rhe-
ologiemodell gibt die Messdaten demnach angemessen gut wieder.
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Abbildung 3: Paritatsplots fiir die Massen KnNCMDS23 (links) und CC010 (rechts)

Zur Verifikation, dass die Simulation ebenfalls die analytische Vorhersage trifft, wurden Simu-
lationen eines kreisrunden Rohrers mit vorgegebenem Durchsatz durchgefiihrt (s. Abbildung
4). Der vorhergesagte Druckverlust wurde zunachst jedoch nicht getroffen. Es stellte sich her-
aus, dass fir stark wandgleitende Massen eine besondere Art der Vernetzung notwendig ist,
um akkurate Ergebnisse zu liefern. Es konnen entweder extrudierte Gitter (s. Abbildung 4
links) verwendet werden oder es muss nach der Gittergenerierung eine Glattung der Norma-
lenvektoren vorgenommen werden, um Spitzen im Druckfeld zu vermeiden (s. Abbildung 4
rechts).
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Abbildung 4: Abhdngigkeit des Druckverlaufs von der Vernetzungsmethodik fiir ein kreisrundes Rohr

Eine Glattung der dulReren Normalenvektoren des Gitters beseitigt das Problem. Die nachfol-
genden Paritdatsdiagramme belegen, dass die Simulation nach Anwendung der angesproche-
nen Glattung die vorhergesagten Druckwerte auch bei stark wandgleitenden Massen hinrei-
chend genau vorhersagen kann. Untersucht wurde dies auf verschiedenen Gitterweiten, doch
bereits 10 Zellen pro Durchmesser des Rohrers geniigten in diesem Fall fiir gute Ubereinstim-
mung (s. Abbildung 5).
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Abbildung 5: Paritdtsplots zum Abgleich zwischen analytischer Vorhersage und Simulation fiir 10 Zellen
(links) und 20 Zellen (rechts) pro Durchmesser des Rohrs

Der Glattungsvorgang erzeugte jedoch eine numerische Undichtigkeit der Geometrie. So kon-
nen durch die einzelnen Zellwande wegen der Glattung nun Fehlstrémungen hindurchtreten,
deren GroBenordnung evaluiert wurden. Es zeigte sich in einer Gegenliberstellung der Volu-
mendefekte mit den eigentlich durch das Rohr flieBenden Durchsatzen, dass der gewichtete
Volumendefekt stets deutlich kleiner ist und vernachlassigt werden kann (s. Abbildung 6). Die
Implementierung der Rheologie und des Wandgleitens in die Simulation wurde daher als vali-
diert betrachtet.



Wanddurchsatz [m3/s] Wanddurchsatz [m?3/s]

D [m] U_inlet [m/s] Durchsatz [m?/s] gewichtet absolut
grob fein grob fein
0,0005 0,005 9,82E-10 1,336-14  -2,31128E-15 7,70E-10  5,10E-10
0,0005 0,05 9,82E-09 -1,51E-12 -4,25475E-13 6,51E-09  4,30E-09
0,0005 0,5 9,82E-08 -1,95E-11 -7,79088E-12 2,04E-08  1,34E-08
0,0005 5 9,82E-07 -4,63E-11 -1,97547E-11 4,34E-08 2,86E-08
0,005 0,005 9,82E-08 4,06E-13  -4,0847E-13 7,65E-08  5,07E-08
0,005 0,05 9,82E-07 -2,78E-10 -9,24859E-11 4,47E-07  2,94E-07
0,005 0,5 9,82E-06 1,11E-09 -4,62568E-10 1,08E-06  7,12E-07
0,005 5 9,82E-05 -2,36E-09 -1,01443E-09 2,21E-06 1,46E-06
0,05 0,005 9,82E-06 5,45E-10 -1,76815E-10 7,23E-06  4,78E-06
0,05 0,05 9,82E-05 -2,24E-08 -8,68473E-09 2,63E-05  1,73E-05
0,05 0,5 9,82E-04 5,86E-08 -2,48403E-08 5,63E-05  3,71E-05
0,05 5 9,82E-03 -1,18E-07 -5,13112E-08 1,13E-04  7,42E-05
0,0005 0,02 3,93E-09 7,58E-14 -3,69549E-14 3,00E-09  1,99E-09
0,0005 0,2 3,93E-08 -1,11E-11  -3,97446E-12 1,42E-08  9,34E-09
0,0005 2 3,93E-07 -3,42E-11  -1,44052E-11 3,26E-08 2,14E-08
0,005 0,02 3,93E-07 -6,09E-11 -1,72857E-11 2,59E-07  1,71E-07
0,005 0,2 3,93E-06 7,54E-10 -3,01938E-10 7,91€-07  5,21E-07
0,005 2 3,93E-05 -1,78E-09 -7,59441E-10 1,67E-06 1,10E-06
0,05 0,02 3,93E-05 -1,07E-08  -3,5843E-09 1,79E-05  1,18E-05
0,05 0,2 3,93E-04 425E-08 -1,77188E-08 4,23E-05  2,78E-05
0,05 2 3,93E-03 -9,09E-08 -3,89467E-08 8,57E-05  5,64E-05

Abbildung 6: Vergleich zwischen realem Durchsatz und Wanddurchsatz aufgrund der Fehlstromung

Weiterhin wurde eine grafische Benutzeroberflache im StrémungsRaum® angelegt, tber die
Misch- und Transportvorgange fir verschiedene Schneckenkonfigurationen schnell und ein-
fach simuliert werden kdnnen (s. Abbildung 7).

@ Neue Simulation

Name der Simulation: Digitalen Zwilling wahlen

( testena ) testend

Stromungsraum wahlen Zu Projekt hinzufiigen

( schnecken|Headline

Eingabeparameter

Legen Sie hier die Parameter fiir die zu beauftragende Simulation fest:

Drehzahl [U/min] Single
Durchsatz [kg/h] Single
Materialauswahl

Massetemperatur [°C]

Wandgleitparameter
Kritische Wandschubspannung .
[Pal Single

Slipfaktor [0-1] Single

Abbildung 7: Eingabemaske Simulationsumgebung Schneckensimulationen



Die vorhandenen Schneckengeometrien konnen in einem Baukasten oder als Step-Datei im
StromungsRaum® hinterlegt werden. Diese Geometrien kdnnen dann durch die vereinfachte
Eingabemaske simuliert werden, hier sind neben den klassischen Parametern der Extrusion
Drehzahl, Durchsatz, Massetemperatur noch weitere abgestimmte Daten einzutragen. Auf-
grund der Neuentwicklung fiir den Keramikbereich ist neben dem Materialdatensatz ein indi-
vidueller Wandgleitparameter sowie ein Slipfaktor notwendig, sodass die Eigenschaft der Ke-
ramik realitdtsnah beschrieben werden konnen. Durch die Vollautomatisierung kdnnen Simu-
lationen einfach per Klick gestartet werden. Diese werden anschlieBend auf dem High-Perfor-
mance-Computing (HPC) Cluster ausgefihrt und die Ergebnisse werden in einem zusammen-
gefassten PDF ausgegeben.

Mit diesem Prototyp wurden dann mehrere Validierungssimulationen mit den Erfahrungswer-
ten des Fraunhofer Instituts durchgefiihrt. In Abbildung 8 ist ein Auszug aus einem Testlauf
mit einer Drehzahl von 100 rpm (Umdrehungen pro Minute) und einem Durchsatz von 2,5
kg/h fur das Material KNNCMDS23 gezeigt.
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Abbildung 8: Simulationsergebnisse der Druckaufbauzone fiir die Doppelschnecke

Die Realdaten fiir eine solche Zone liegen in einem Bereich von 130-160 bar fiir einen Durch-
satz von 2-3 |/h. Die Simulationsergebnisse liegen sehr gut in diesem Bereich und sind trotz
der vereinfachenden Annahmen und der Messproblematik in der Realitat nach Meinung der
Experten des Konsortiums sehr gut fiir eine Optimierung nutzbar. Daher wurde dieser An-
fangspunkt fir die Analyse der Mischgutqualitat und die Ableitung der Optimierungsstrategie
gewahlt. Zur Beurteilung der Mischgiite wurden distributive und dispersive MischkenngréRen
in Kombination mit Druckverbrauchen und Verweilzeiten analysiert.
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Nachfolgend sind in Abbildung 9 aus den verschiedenen Simulationen die Ergebnisse einer 40
mm Schnecke mit variabler Steigung 20 und 15 t gegenlibergestellt.

Abbildung 9: Simulationsergebnisse Distributives Mischen DSE 15/15 und 20/20

Eine solche Datenerfassung ist darauf ausgerichtet, die Partikelpositionen beim Erreichen ei-
ner bestimmten axialen Distanz zu erfassen. Diesbezliglich wurden 7 dquidistant angeordnete
Kontrollstellen eingerichtet, die den Vergleich der unterschiedlich markierten Partikel und de-
ren jeweiliges Eindringen von einer Schneckenseite in die andere ermdoglichen. Die visuellen
Ergebnisse zeigen deutlich, dass sich aufgrund des Wandgleitens bei beiden Varianten ein ahn-
licher Mischeffekt einstellt. Die zweite Auswertemethode konzentriert sich auf die disperse
Mischleistung (s. Abbildung 10).
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Abbildung 10: Simulationsergebnisse Disperser Mischen DSE 15/15 und 20/20

Ein weiteres Mal} zum Vergleich der Mischungsqualitat ist die Dehnungsanalyse. Dabei wer-
den Partikelwirfel an den jeweiligen Anstrompunkten platziert und wahrend ihrer Reise durch
das Simulationsgebiet einem Dehnungsmechanismus unterworfen, der ihre Anfangsldange zu-
nehmend streckt. Die Endlange der Partikelwtirfel wird nach Verlassen des Strémungsgebietes
erreicht, wodurch die Dehnungsverteilung konstruiert werden kann. Je héher die Enddehnun-
gen sind, desto besser ist die disperse Vermischung. Hier zeigt sich ein dhnliches Bild wie bei
der distributiven Mischungskennzahl, das dominierende Verhalten des Wandgleitens fiihrt
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auch hier zu einem vergleichbaren Ergebnis. AbschlieBend werden Abbildung 11 die Verweil-
zeiten verglichen.
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Abbildung 11: Simulationsergebnisse Verweilzeit DSE 15/15 und 20/20

Der letzte Vergleichsnachweis ist die gesamte Verweilzeitverteilung, die durch Messung der
Zeiten aller Partikel bis zum Erreichen der vorgeschriebenen Ausflussposition erstellt wird. In
dieser Hinsicht gibt es deutlichere Unterschiede, die zeigen, dass die 20/20-Schnecke in der
Anfangsphase zu einer friiheren Freisetzung von Partikeln aus dem Fluidbereich fiihrt, aber
der 97,5%ige Partikelausflusserfolg wird ungefahr zur gleichen Zeit erreicht, was bedeutet,
dass die 15/15-Schnecke in der Lage ist, mit einer spateren Partikelfreisetzung aus dem Fluid-
bereich aufzuholen.

Betrachtet man zuséatzlich die absoluten Druckwerte von 15/15 153 bar zu 20/20 160 bar, so
wird deutlich, dass im Hinblick auf die Optimierung der Mischgiite die ideale Konfiguration fiir
die Austragszone eine Steigung von 15 aufweist. Durch die geringere Materialbelastung im
Zusammenhang mit dem Druck, aber die langere Verweilzeit bei dhnlich guten Mischkennwer-
ten wird hier eine materialschonende Durchmischung erreicht. Verallgemeinert bedeutet
dies, dass die Schleppstrémung als Einstellmoglichkeit fir die Mischgiite genutzt werden kann.
Die auftretende Querstrémung durch den Gegendruck des Werkzeugs ist aufgrund der Mate-
rialviskositat und der Wandgleiteigenschaften nicht so stark ausgepragt wie z.B. bei struktur-
viskosen Materialien, aber durch geschickte Kombination der Betriebspunkte im Kontext zu
den geometrischen Moglichkeiten kann ein Optimum gefunden werden. Diese Analyse zeigt,

11



dass durch die Moglichkeiten der Simulation aufwendige Versuchsreihen im Vorfeld reduziert
werden kénnen und durch eine Digitalisierung der Prozesse bereits im Vorfeld geeignete Kon-
zepte vorausgewahlt werden kdnnen.

AP4 - Batteriefolienextrusion mittels innovativer Formgebungswerkzeuge

Die Arbeiten zu AP4 wurden planmaRig durchgefiihrt und abgeschlossen. Die Geometriedaten
(CAD-Daten) der entsprechenden Werkzeuge wurden zu Projektbeginn durch ECT-Kema und
weiteren Mitgliedern des Konsortiums an IANUS Ulbermittelt. Fir die entsprechenden
Werkzeuge wurden User-Interfaces innerhalb des StromungsRaum®-Simulationsframeworks
von IANUS angelegt, welche den Rahmen fir die Werkzeugsimulation bereitstellten (s.
Abbildung 12).

i3rAUM Digitale Zwillinge

‘,:,_.o l °

Abbildung 12: Ubersicht Digitale Zwillinge fiir die Simulation von Keramikwerkzeugen

Der Automatisierungsablauf fir die Simulation der keramischen Werkzeuge wurde in den
StromungsRaum® integriert. Durch den Upload eines digitalen Zwillings als CAD-Modell und
der Kenntlichmachung des Einlaufs durch einen Marker kann die Simulationsumgebung ge-
nutzt werden. Analog zum Schneckenstromungsraum ist die Beauftragung einer Simulation
auf ein Minimum an Eingabeparameter reduziert fiir die einfache Verwendbarkeit.

Die Grundlage fur die Simulationen bildete das erfolgreich validierte Herschel-Bulkley-Rheo-
logie aus AP3. Nach erfolgreicher Implementierung und experimenteller Validierung wurde
das Modell in die IANUS-interne Materialdatenbank eingepflegt und konnte anschlieRend fiir
die Simulationen Uber das StromungsRaum® Interface genutzt werden.

Nach Festlegung der Rheologie wurden die notwendigen Implementierungen in der Simulati-
onssoftware vorgenommen, um alle essenziellen Phanomene in den angestrebten stationadren
Rechnungen abbilden zu kénnen. Speziell die Kombination des Wandgleitens und der Scher-
verdlinnung ist durch die auftretende Nichtlinearitdt herausfordernd gewesen. Es wurde eine
Losung erarbeitet, welche jedoch die notwendige Rechenzeit pro Simulation unerwartet stark
ansteigen lieR.

In Testsimulationen wurde zudem festgestellt, dass stark wandgleitende Massen besondere
Anspriiche an die Erstellung des numerischen Rechengitters stellen. So bestehen Rechengitter
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weitgehend aus Polyedern, die sich durch ihre ebenen Begrenzungsflaichen auszeichnen. Mit
ebenen Flachen lassen sich jedoch nur ndherungsweise gekrimmte Oberflachen anndhern (s.
Abbildung 13 links).

Im Vergleich zur Realitat, weist eine Wand in der Simulation daher immer gewisse Uneben-
heiten auf, die sich bei wandgleitenden Massen sehr stark in fehlerhaften Berechnungen des
Druckverlustes zeigen. Zur Lésung wurden zwei Ansatze erarbeitet: Die erste Option bestand
in der Vermeidung dieser Ungenauigkeit durch Verwendung von extrudierten Gittern (s. Ab-
bildung 13 rechts).

Abbildung 13: Vergleich zwischen Polyeder-Rechengittern und extrudierten Gittern

Extrudierte Gitter bestehen aus Wiederholungseinheiten. Eine Aneinanderreihung vieler Wie-
derholungseinheiten ist frei von Unebenheiten in FlieRrichtung und vermeidet das beschrie-
bene Problem. Diese Mdoglichkeit ist jedoch nicht auf alle Geometrien anwendbar. Ein zweiter
Ansatz bestand darin, die Unebenheiten fiir die Berechnung des Wandgleitens durch eine vor-
herige Glattung der Normalenvektoren abzuschwachen. Hierdurch kann auch auf unstruktu-
rierten Rechengittern die Gite der Simulation wiederhergestellt werden. Erkauft wird dies je-
doch durch eine leichte ,Undichtigkeit” des Rechengebietes. Das Nachglatten der Oberflache
sorgt in Kombination mit der Implementierung des Wandgleitens dafiir, dass ein kleiner Anteil
der Geschwindigkeit durch die Wand hindurchtreten kann. Dieser Anteil kann innerhalb der
Simulation jedoch aufsummiert und mit dem eigentlichen Durchsatz am Einlass verglichen
werden. In den ersten Simulationen der Breitschlitzdiise und der Rundstrangdiise lag die ,,nu-
merische Leckage” stets etwa 2 GroRenordnungen unterhalb des Solldurchsatzes, sodass das
das Gesamtergebnis nicht signifikant beeinflussen wurde.

Zudem wurde genannter Fehlerterm umso kleiner, je mehr Elemente des Rechengebietes
ohne Unebenheit durch strukturierte Gitter vernetzt werden konnten. Die finale numerische
Methode wurde daraufhin mit dem analytischem Vorhersagemodell am Beispiel der Masse
,KNNMCDS23“ verglichen. Hierzu wurde in einem simulativ nachgestelltem Messrohr ein
Durchsatz vorgegeben und der sich einstellende Druckverlust simulativ berechnet. Ebenso
wurde Uber das analytische Vorhersagemodell berechnet, welcher Druckverlust mathema-
tisch exakt zu erwarten ware. Durchgefiihrt wurde dieser Abgleich fir diverse Konfigurationen
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aus vorgegebenem Durchsatz und eingesetztem Rohrdurchmesser, die bereits unter AP3 be-
schrieben wurden.

Der Paritatsplot (s. Abbildung 14) lasst die Implementierung von Rheologie und Wandgleiten
validiert erscheinen. Das Vorhersagemodel wurde in AP3 bereits darauf gepriift, dass es die
Experimente angemessen wiedergibt. Diskretisierungs- und Iterationsfehler der Numerik kon-
nen in der Fehlerbetrachtung daher ausgeschlossen werden.

Paritdtsplot Vorhersage/Simulation

100000
10000
1000
100

10

Simulationsergebnis [bar/m]

1 10 100 1000 10000 100000
Analytische Vorhersage [bar/m]

Abbildung 14: Paritatsplot zum Vergleich zwischen analytischem Modell und Simulation

Die numerische Methode wurde daraufhin zur Simulation der Rundstrangdiise verwendet.
Der Projektpartner ECT stellte hierfiir ein CAD-Modell zur Verfligung, nach dessen Vorlage das
Fluidgebiet (Hohlvolumen, das tatsachlich durchflossen wird) konstruiert wurde. Als Dicke des
extrudierten Rundstrangs wurde dhnlich zur Breitschlitzdlise ein Wert von 200 um gewahlt.
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Die Durchsatze wurden so gewahlt, dass am Austritt die laut ECT interessanten Durchschnitts-
geschwindigkeiten von 2 m/min (s. Abbildung 15 links) und 0,2 m/min (s. Abbildung 15 rechts)
vorliegen.
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Abbildung 15: Visualisierung des Geschwindigkeitsbetrags U Magnitude am Austritt der Rundstrangdiise fiir
einen hohen Durchsatz von 2 m/min (links) und einen niedrigen Durchsatz von 0,2 m/min.

Es zeigt sich, dass bei kleinerem Durchsatz das Austrittsprofil sehr homogen ist. Bei hoheren
Durchsatzen wird hingegen die FlieRgrenze der Masse weit Uberschritten. Es kommt zu einer
betrachtlichen Scherung des Materials, wodurch im Kern des Spaltes eine hohere Geschwin-
digkeit vorliegt als im Wandbereich (trotz Wandgleiteigenschaften).

Die numerische Methode wurde aullerdem zur Simulation der Breitschlitzdiise genutzt. Der
Austrittsspalt wurde dabei in Absprache mit dem IKTS auf 200 um gesetzt. Die stationare
Rechnung konnte das im Experiment beobachtete Phianomen des Verstopfens nicht
reproduzieren. In der Simulation wurde Uber die gesamte Breite eine homogene
Austrittsgeschwindigkeit berechnet (Bild oben, Druckfeld [bar] links, Darstellung
Austrittsgeschwindigkeit [m/s] auf halber Spalthohe rechts).
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Abbildung 16: Darstellung des Druckverlaufs fiir die Breitschlitzdiise (links) und der Austrittsgeschwindigkeit
in m/s auf halber Spalthéhe (rechts)
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Zur genaueren Untersuchung der Abweichung wurde darafhin nach Unterschieden zwischen
Simulationsmodell und der realen Experimentdurchfiihrung gesucht. Da Diskretisieungs- und
Iterationsfehler nach der erwdahnten Analyse ausgeschlossen werden konnten, wurde von
einem Modellierungsfehler ausgegangen. Hierfiir wurden diverse, potenzielle Griinde
identifiziert:

(1) Die Simulation berechnete lediglich den vollstandig gefiillten, stationaren Betriebszu-
stand. Das Befiillen der Breitschlitzdlise war nicht Teil des Berechnungsmodells und
hatte verantwortlich fiir die beobachteten Phanomene sein kénnen.

(2) Das Simulationsmodell ging von idealisierten Bedingungen aus. Die Batteriemasse
wurde in der Berechnung am Eintritt der Duse als ideal durchmischtes, homogenes
Medium aufgegeben. Bilder der Versuchsdurchfiihrung zeigten jedoch, dass durchaus
noch Brocken in der Masse vorhanden waren, welche eine lokale Abweichung von der
eigentlich angesetzten Rheologie verursachen wiirden. Gerade Feststoffkorner kon-
nen enge Schlitze leicht verstopfen.

(3) Die Beschreibung der Rheologie durch ein wandgleitendes Herschel-Bulkley-Fluid
hatte entgegen den Expertenmeinungen innerhalb von AP3 eine zu starke Vereinfa-
chung der Realitat darstellen kdnnen. Eventuell traten zusatzliche Effekte auf, die bis-
her durch keine Modellgleichung beschrieben werden konnten.

(4) Die Geometrie wurde lediglich idealisiert betrachtet. Fertigungstoleranzen und Rauig-
keiten spielten dabei keine Rolle.

Punkt (4) wurde dahingehend gepriift, dass die Hohe des Austrittsschlitzes mit einer
Amplitude von +/- 20 um verdndert wurde. Die Austrittshohe betrug dadurch nicht Gberall
200 um, sondern an einigen Stellen 220 um und an anderen Stellen lediglich 180 um. Dies
sollte Fertigungstoleranzen und Ungenauigkeiten bei der Einstellung der Stellschrauben re-
prasentieren. Die Simulation wurde daraufhin wiederholt und mit der Referenzsimulation ver-
glichen. Die folgenden Abbildungen visualisieren die verwendeten lokalen Hohen des Aus-
trittsschlitzes und die dabei berechneten Geschwindigkeitsverteilungen (s. Abbildung 17).
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Abbildung 17: Vergleich der verwendeten lokalen H6hen des Austrittsschlitzes (links) und der dadurch verur-
sachten Geschwindigkeitsverteilung (rechts) am Austritt
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Es wird dabei ein Unterschied festgestellt der Varianten verzeichnet, der in der Realitat jedoch
ein Verstopfen der Diise nicht erkldaren konnte, sodass bisher Punkt 4 als mogliche Abwei-
chungsursache ausgeschlossen werden konnte.

Eine Riicksprache mit den durchfiihrenden Experimentatoren und genaue Sichtung von doku-
mentarischen Fotos legte daraufhin den Schluss nahe, dass ein Verstopfen durch Inhomoge-
nitdten innerhalb der Masse zustande gekommen ist, da die Simulation flir eine homogene
zugefihrte Masse ein einheitliches Austrittsprofil vorhersagte. Mallnahmen zur Vermeidung
einer inhomogenen Zufiihrung konnten das Extrusionsergebnis laut Aussagen des IKTS ver-
bessern. Das Problem konnte nicht vollstéandig behoben werden, doch die Simulationen unter
den getroffenen Annahmen lieferten wichtige Hinweise, an welcher Stelle in der Praxis ge-
nauer hinzusehen ist.

Die Simulation der Rundstrangdiise wurde von ECT hingegen nicht zur Untersuchung eines
existierenden Fehlverhaltens sondern als Vorhersagewerkezug fiir die Auslegung der Rund-
strangdise verwendet. Verschiedene Simulationen mit leicht unterschiedlichen Fertigungsto-
leranzen der Rundstrangdiise (Untersuchung der erlaubten Exzentrizitat, s. Abbildung 18) er-
laubten eine Einschatzung dazu, welche Toleranzen im Werkezugbau noch zuldssig sind, um
eine homogene Geschwindigkeitsverteilung am Austritt zu erzielen (s. Abbildung 19).

200 pm 170 um

Abbildung 18: Austrittsprofil der Rundstrangdiise mit verschiedenen Exzentrizitdten
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Abbildung 19: Darstellung der Geschwindigkeitsverteilung am Austritt fiir Durchsitze von 2 m/min (obere
Abbildungen) und 0,2 m/min (untere Abbildungen) ohne Offset (linke Abbildungen) und mit einem Offset
von 30 um (rechte Abbildungen)

2.  Wichtigste Positionen des zahlenmaRigen Nachweises
Zu den wichtigsten Positionen im zahlenmaRigen Nachweis gehoren:

e Pos. 837 (Personalkosten): Diese Position bildet den grofSten Anteil. Zur erfolgreichen
Projektdurchfiihrung wurden seitens IANUS entsprechend ausgebildete und erfah-
rene Mitarbeiter eingesetzt.

e Pos. 847 (vorhabenspezifische Abschreibungen): Fiir die Projektdurchfiihrung wurde
eine leistungsstarke Workstation beschafft, um insbesondere die numerisch sehr auf-
wandigen CFD-Simulationen des Doppelschneckenextruders effizient vorzubereiten
und auswerten zu kénnen.

e Pos. 850 (sonstige unmittelbare Vorhabenkosten): Hier wurde wie bereits im Antrag
geplant Rechenzeit auf HPC-Clustern zur Durchfiihrung der Simulationen verbucht.

3. Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Projektarbeiten

Die geleisteten Projektarbeiten waren hinsichtlich Art und Umfang notwendig und angemes-
sen, um sowohl das Teilprojekt von IANUS als auch das Gesamtprojekt zum Erfolg zu fihren.
Bei der Planung und Durchfiihrung wurde stets darauf geachtet, sowohl Minimalitat also auch
die notwendige Flexibilitdt zu wahren, um agil und ergebnisorientiert auf den Projektfort-

schritt reagieren zu kénnen.
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4.

Voraussichtlicher Nutzen, inshesondere die Verwertbarkeit des Ergebnisses — auch
konkrete Planungen fiir die ndahere Zukunft - im Sinne des fortgeschriebenen Verwer-
tungsplans

Die Verwertung der Projektergebnisse erfolgt in mehreren Stufen:

Pilotphase (1-12 Monate nach Projektende): Derzeit befindet sich IANUS in der finalen
Pilot- und Testphase. Mit ausgewahlten Kunden, die Keramiken in ihren Prozessen ver-
arbeiten, werden Testsimulationen durchgefiihrt. Im Fokus steht insbesondere die Ro-
bustheit der Materialmodelle, damit die Simulationen fiir ein breites Spektrum an Ke-
ramikanwendungen realitdtsnahe Ergebnisse liefern. Weiterhin sollen durch das User
Feedback Fehler und Bugs identifiziert und behoben werden. Hier besteht also noch
Entwicklungsbedarf bis zu finalen Markteinfiihrung.

Markteinfiihrung (12-18 Monate nach Projektende): Die Markteinfiihrung der Kera-
miksimulationen ist ab ein Jahr nach Projektende geplant. Im Fokus stehen dabei zwei
verschiedene Vertriebswege: Einerseits sollen die Keramiksimulationen als Dienstleis-
tung angeboten werden. Das ist insbesondere fiir Kunden interessant, die keine hohen
Simulationsdurchsatze haben und die nur gelegentlich auf Keramiken bei ihren Prozes-
sen zuriickgreifen. Andererseits sollen die Keramiksimulationen auch als Produkt tber
die Cloud-Lésung StromungsRaum® angeboten werden. Das ist vor allem fiir Kunden
interessant, bei denen Keramiken zu den Hauptwerkstoffen zahlen und die einen ho-
hen wiederkehrenden Simulationsbedarf bei ihren Prozessen haben. Haufig dient das
Dienstleistungsangebot auch als Einstieg flir das Produktgeschaft, sodass langfristig
gute Chancen fir die Kommerzialisierung von Keramiksimulationen bestehen. Beglei-
tet wird die Markteinfiihrung von entsprechenden MarketingmaRBnahmen wie z.B. die
Vorstellung auf Konferenzen und Fachtagungen, die Prasentation auf Branchenmes-
sen, die Erstellung von Content (Videos, Flyer etc.), sowie die Umsetzung von Success
Stories mit Referenzkunden.

Folgeprojekte (ab Projektende): Die Initiierung von Folgeprojekten ist bereits in Pla-
nung. Die Projektergebnisse bieten zahlreiche Anknlpfungspunkte zur Behandlung
weitergehenden wissenschaftlich-technischen Fragestellungen. Ein strategisch beson-
ders wichtiger Punkt ist die Realisierung von KI-Systemen zur Optimierung von Kera-
mikprozessen. Die im Projekt entwickelte Automatisierung des Simulationsworkflows
bietet hierbei die ideale Grundlage, um groRe Datenmengen fiir das Training von K-
Systemen zu generieren. Hierzu gibt es bereits konkrete Gesprache mit einem der wis-
senschaftlichen Projektpartner hinsichtlich der detaillierten Projektidee und Umset-
zung.

Erweiterung des Produktportfolios (24 Monate nach Projektende): In Abhdngigkeit
vom Erfolg der Markteinfihrung wird eine Erweiterung des Produktportfolios in Be-
tracht gezogen. Als weitere aussichtsreiche Anwendungsfelder bietet sich der Kera-
mikspritzguss an und der Keramik 3D-Druck an. Hierbei handelt es sich um grolie
Markte, wo der Wettbewerb an Simulationsanbietern noch tiberschaubar ist. Die kon-
krete Planung hangt allerdings stark von der weiteren Entwicklung der Verwertungs-
phase dieses Projekts ab.
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5.  Waihrend der Durchfiihrung des Vorhabens bekannt gewordene Fortschritt auf dem
Gebiet bei anderen Stellen

Wahrend der Projektdurchfiihrung sind keine nennenswerten Fortschritte hinsichtlich der
CFD-Simulation von Keramiken bei anderen Stellen oder Projekten bekannt geworden.

6. Erfolgte oder geplante Veréffentlichungen des Ergebnisses nach Nr. 5 der NABF und
NKBF

Geplant ist die Veroffentlichung eines Fachartikels im Journal ,Keramische Zeitschrift”. Dabei
handelt es um ein Fachmagazin fiir das gesamte Gebiet der keramischen Technologien, wel-
ches einen breiten Uberblick Giber Trends und Entwicklungen in der keramischen Industrie so-
wie in verwandten Industriezweigen bietet. Hier soll insbesondere das im Projekt entwickelte
Materialmodell vorgestellt werden, mit dem sowohl CFD-Simulationen fir die Ein- und Dop-
pelschnecke als auch fiir Extrusionswerkzeuge durchgefiihrt werden kénnen.
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_bschlussbericht zum Forderprojekt HEADLINE
im BMBF-Rahmenprogramm ,,Vom Material zur Innovation“
und im BMBF-Dachkonzept Batterieforschung
Teil 1l - Erfolgskontrollbericht

Vorhabenbezeichnung:

HEADLINE — High-power high-load Li-lonen Zellentwicklung fiir extrudierte Elektroden

Zuwendungsempfanger: Forderkennzeichen

IANUS Simulation GmbH 03XP0394H

Projektleiter Projektlaufzeit

Dr.-Ing. Tobias Herken 01.07.2021 - 30.06.2024
1. Beitrag des Ergebnisses zu den férderpolitischen Zielen, z.B. des Forderprogramms -

(ggf. unter Angabe des Schwerpunkts)

Das Vorhaben HEADLINE leistete einen wesentlichen Beitrag zu den Zielen des BMBF-Rahmen-
programms ,,Vom Material zur Innovation”“ und des BMBF-Dachkonzepts Batterieforschung.
Im Fokus stand die Entwicklung technologischer Innovationen, um die Wettbewerbsfahigkeit
Deutschlands als Forschungs- und Produktionsstandort im Bereich zukunftsweisender Ener-
gietechnologien wie der Batterietechnik zu starken.

Mit den erzielten Ergebnissen unterstiitzt das Teilprojekt von IANUS mehrere forderpolitische
Zielsetzungen:

e Forderung nachhaltiger Produktionsverfahren:
Die im Projekt entwickelten Simulationsmethoden und digitalen Zwillinge erméglichen
es, Materialeinsatz und Energieverbrauch bei der Produktion von Lithium-lonen-Bat-
terien signifikant zu reduzieren. Dadurch wird nicht nur die Effizienz gesteigert, son-
dern auch ein Beitrag zu umweltfreundlicheren Produktionsverfahren geleistet, die
den Ressourcenverbrauch und CO,-Emissionen verringern.

e Stdrkung der Innovationskraft und der industriellen Basis:
Mit dem Cloud-basierten Simulationsframework StrémungsRaum® und der Integra-
tion digitaler Zwillinge in die Prozessgestaltung tragt das Projekt dazu bei, die techno-
logische Vorreiterrolle Deutschlands in der Batterieforschung auszubauen. Insbeson-
dere die Einbindung von KMUs in die Nutzung dieser Technologien erweitert die wirt-
schaftliche Basis fiir den Einsatz moderner digitaler Werkzeuge.

e Forderung der Digitalisierung in der Industrie:
Die Automatisierung der Simulationsmethodik und die cloudbasierte Bereitstellung
senken die Einstiegshirden fir Unternehmen, insbesondere fiir solche ohne eigene
Infrastruktur fir Hochleistungsrechnen. Dies starkt die Digitalisierung und Vernetzung
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in der Batterie- und Keramikindustrie, was insbesondere fiir kleine und mittlere Unter-
nehmen von groRer Bedeutung ist.

e Beitrag zur Energiewende und Elektromobilitat:
Die verbesserten Produktionsverfahren fir Lithium-lonen-Batterien mit optimierten
Materialeigenschaften leisten einen direkten Beitrag zur Energiewende. Effizientere
Batterien tragen zur Weiterentwicklung der Elektromobilitdt bei, indem sie eine ho-
here Reichweite und Lebensdauer der Batterien erméglichen.

e Forschungstransfer und Kooperationen:
Die enge Zusammenarbeit mit Partnern wie dem Fraunhofer IKTS, Brabender und ECT-
Kema verdeutlicht den erfolgreichen Transfer von Forschungsergebnissen in die in-
dustrielle Anwendung. Dies fordert den Wissens- und Technologietransfer zwischen
Wissenschaft und Wirtschaft, was ein zentrales Ziel des Forderprogrammes ist.

Insgesamt liefert das Teilprojekt von IANUS praxisrelevante Innovationen, die nicht nur die
Batterieproduktion revolutionieren, sondern auch Impulse fir weitere industrielle Anwen-
dungsfelder geben kdnnen. Die Projektergebnisse sind ein entscheidender Baustein fir die
nachhaltige und wettbewerbsfahige Entwicklung der Energietechnologien in Deutschland und
dariiber hinaus.

2.  Wissenschaftlich-technisches Ergebnis des Vorhabens, die erreichten Nebenergeb-
nisse und die gesammelten wesentlichen Erfahrungen

Das Forschungsprojekt HEADLINE flihrte zu einer Vielzahl bedeutender wissenschaftlich-tech-
nischer Ergebnisse, die sowohl den Stand der Forschung als auch die industrielle Anwendung
voranbringen. Im Folgenden werden die Ergebnisse des Teilprojekts von IANUS erlautert:

Hauptergebnisse:
(1) Entwicklung eines erweiterten Herschel-Bulkley-Rheologiemodells:

Das entwickelte Materialmodell beschreibt sehr gut das komplexe FlieRverhalten
hochviskoser keramischer Batteriepasten. Es berlicksichtigt sowohl FlieBgrenzen als
auch wandgleitende und scherverdiinnende Eigenschaften, was eine realitatsnahe Si-
mulation dieser anspruchsvollen Materialien erméglicht. Die Integration dieses Mo-
dells in den CFD-Solver des Cloud-basierten Simulationsframeworks StrémungsRaum®
eroffnet neue Moglichkeiten fiir die Prozessmodellierung und -optimierung.

(2) Automatisierte Simulationsmethodik:

Die Projektergebnisse ermdglichen eine vollstandig automatisierte Durchfiihrung von
CFD-Analysen. Die entwickelten digitalen Zwillinge fiir Doppelschneckenextruder,
Ring- und Breitschlitzdiisen erlauben eine effiziente und realitdtsnahe Simulation von
Misch- und Extrusionsprozessen. Diese Methodik reduziert Entwicklungszeiten und -
kosten signifikant und bietet eine benutzerfreundliche Plattform, die speziell auf in-
dustrielle Anforderungen des Anwenders zugeschnitten ist.

(3) Werkzeugentwicklung:



Fir die Simulation und Optimierung von Extrusionswerkzeugen wurden digitale Zwil-
linge geschaffen, die nicht nur die Effizienz der Werkzeuge verbessern, sondern auch
deren Lebensdauer verlangern kdnnen. Die Entwicklung einer intuitiven Benutzerober-
flache innerhalb des StromungsRaum®-Frameworks ermdoglicht es, Simulationen ein-
fach und ohne tiefgreifendes Expertenwissen durchzufiihren.

Nebenergebnisse:

(1)

(2)

(3)

Nichtlineares Regressionsverfahren:

Fiir die prazise Bestimmung der rheologischen Parameter wurde ein nichtlineares Re-
gressionsverfahren eingesetzt. Dieses Verfahren beriicksichtigt scherverdiinnende Ef-
fekte und ermoglicht die Kombination von Datensatzen aus unterschiedlichen experi-
mentellen Quellen. Damit kdnnen zuverldssige Parametersatze fir ein breites Anwen-
dungsspektrum erzeugt werden.

Effiziente Vernetzungsmethoden:

Um die Herausforderungen bei der Simulation wandgleitender Materialien zu bewal-
tigen, wurden verschiedene Gittergenerierungsstrategien erprobt. Insbesondere die
Glattung von Normalenvektoren und der Einsatz extrudierter Gitter erwiesen sich als
entscheidend fir die Prazision der Simulationsergebnisse.

Analyse von Fertigungstoleranzen:

Durch Simulationen mit variierenden Toleranzen in Werkzeuggeometrien konnten
neue Erkenntnisse zur optimalen Auslegung und zu robusten Produktionsprozessen
gewonnen werden.

Wesentliche Erfahrungen:

(1)

(2)

(3)

Experimentelle Validierung:

Die enge Zusammenarbeit mit dem Fraunhofer IKTS, Brabender und ECT-Kema erwies
sich als essenziell fiir die Validierung der Modelle. Die experimentellen Daten lieferten
die Basis fiir die Entwicklung und Optimierung der Rheologieparameter und ermaog-
lichten eine zuverldssige Uberpriifung der Simulationsergebnisse.

Praxisnahe Optimierung:

Die Zusammenarbeit mit den industriellen Partnern Brabender und ECT-Kema forderte
die praxisnahe Entwicklung der Werkzeuge und Methoden. Diese Erfahrung zeigte,
dass eine frihzeitige Einbindung von Anwendern entscheidend fir die spatere indust-
rielle Akzeptanz und Nutzung ist.

Integration in die Industrie:

Die Erkenntnisse aus der Automatisierung der Simulationsmethoden zeigen, dass digi-
tale Werkzeuge wie der StromungsRaum® nicht nur Forschungseinrichtungen, sondern



auch KMUs und groBen Unternehmen den Zugang zu komplexen Simulationstechno-
logien ermdglichen. Dies fordert die Digitalisierung und Prozessoptimierung in der ge-
samten Industrie.

Zusammenfassend haben die im Rahmen des Projekts erzielten Ergebnisse nicht nur den wis-
senschaftlichen Kenntnisstand erweitert, sondern bieten auch direkte Anwendungsmaoglich-
keiten in der industriellen Praxis nach erfolgreicher Pilotphase im Anschluss des Projekts. Die
kombinierten Fortschritte in Materialmodellierung, Simulation und Werkzeugentwicklung
schaffen eine solide Grundlage fir zukiinftige Innovationen im Bereich der Batterieproduktion
und dartber hinaus.

3. Fortschreibung des Verwertungsplans. Diese soll, soweit im Einzelfall zutreffend, An-
gaben zu folgenden Punkten enthalten (Geschaftsgeheimnisse des Zuwendungsemp-
fangers brauchen nicht offenbart zu werden)

a. Erfindungen/Schutzrechtsanmeldungen und erteilte Schutzrechte, die vom Zuwen-
dungsempfanger oder von am Vorhaben Beteiligten gemacht oder in Anspruch ge-
nommen wurden, sowie deren standortbezogene Verwertung (Lizenzen u.a.) und
erkennbare weitere Verwertungsmoglichkeiten

Es wurden keine Schutzrechtsanmeldungen vorgenommen, da Software prinzipiell
von der Patentierung ausgeschlossen ist. Die entwickelten Modelle und Methoden
sind jedoch in die firmeneigene Simulationsplattform StromungsRaum® integriert
und bilden die Grundlage fiir zukiinftige kommerzielle Anwendungen.

b. Wirtschaftliche Erfolgsaussichten nach Projektende (mit Zeithorizont) — z. B. auch
funktionale/wirtschaftliche Vorteile gegeniiber Konkurrenzlésungen, Nutzen fiir
verschiedene Anwendergruppen / -industrien am Standort Deutschland, Umset-
zungs- und Transferstrategien

Die wirtschaftliche Verwertung der Projektergebnisse aus HEADLINE wurde in mehrere
Stufen unterteilt, um eine nachhaltige und breit angelegte Nutzung sicherzustellen.
Diese Strategie adressiert sowohl kurzfristige wirtschaftliche Ziele als auch langfristige
Potenziale, die Uber die Batterieproduktion hinausgehen.

Pilotphase (1-12 Monate nach Projektende):

IANUS befindet sich aktuell in der finalen Pilot- und Testphase, in der die entwickel-
ten Simulationsmethoden und Materialmodelle mit ausgewahlten Pilotkunden vali-
diert werden. Der Fokus liegt dabei auf:

o Robustheit der Materialmodelle: Sicherstellung, dass die Modelle fiir ein brei-
tes Spektrum an keramischen Materialien und Prozessen realitdtsnahe Ergeb-
nisse liefern.

o Fehler- und Bugbehebung: Durch gezieltes User-Feedback werden Schwach-
stellen in der Simulationsumgebung identifiziert und behoben. Diese Phase ist
entscheidend, um sicherzustellen, dass die entwickelten Losungen praxisreif
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sind und den Anforderungen der industriellen Anwender gentigen. Erste Rlck-
meldungen deuten auf eine hohe Akzeptanz und Potenzial fiir eine schnelle
Marktetablierung hin.

Markteinfiihrung (12-18 Monate nach Projektende):
Die Markteinfiihrung der Keramiksimulationen ist fiir ein Jahr nach Projektende ge-
plant. Zwei Hauptvertriebswege sollen dabei die wirtschaftliche Nutzung férdern:

(1) Dienstleistungsangebot:
Fir Unternehmen mit geringem oder sporadischem Simulationsbedarf bietet
IANUS die Simulation von Keramikprozessen als Dienstleistung an. Dieses Mo-
dell richtet sich vor allem an kleine und mittlere Unternehmen (KMUs), die
keine eigene Infrastruktur oder Expertise im Bereich CFD-Simulation besitzen.
(2) Cloud-basiertes Produkt:
Unternehmen mit hohem und regelmalRigem Simulationsbedarf, insbeson-
dere aus der Keramik- und Batteriefertigungsindustrie, konnen die Simulati-
onsumgebung Uber die Cloud-Lésung StromungsRaum® nutzen. Hierbei wird
ein modularer Ansatz verfolgt, der eine flexible und skalierbare Nutzung er-
moglicht.

Die Markteinfiihrung wird durch gezielte MarketingmaRnahmen begleitet, darunter:

o Prasentation auf Fachkonferenzen und Messen: Etablierung der Technologie
als Standardwerkzeug in der Branche.

o Erstellung von Marketingmaterialien: Videos, Flyer und Success Stories mit
Referenzkunden sollen die Vorteile der Lésung praxisnah vermitteln.

o Erweiterung des Netzwerks: Kooperation mit Branchenverbdnden und Tech-
nologiepartnern zur Forderung der Sichtbarkeit und Akzeptanz der Losung.

Langfristige Erfolgsaussichten und Erweiterung (18—-36 Monate nach Projektende):
(1) Erweiterung des Produktportfolios:
Abhéangig vom Erfolg der Markteinflihrung ist die Erweiterung der Plattform
geplant. Zukiinftige Schwerpunkte umfassen:
o Keramikspritzguss: Ein wachsender Markt mit vielversprechenden An-
wendungsmaoglichkeiten fir die Simulationsmethodik.
o Keramik-3D-Druck: Ein stark expandierendes Segment, in dem der
Wettbewerb an Simulationsanbietern bisher gering ist.
(2) Folgeprojekte:
Auf Basis der im Projekt entwickelten Technologien werden Folgeprojekte ini-
tiiert. Ein zentrales Ziel ist die Entwicklung Kl-gestitzter Optimierungssysteme
fiir keramische Prozesse. Die Automatisierung der Simulationsergebnisse und
die Generierung grolRer Datensatze bilden hierfiir eine ideale Grundlage. Erste
Gesprache mit wissenschaftlichen Partnern wurden bereits gefiihrt, um die
Umsetzbarkeit neuer Ideen zu priifen.



Wirtschaftliche Vorteile und Nutzen fiir Anwendergruppen:
Die entwickelten Losungen bieten funktionale und wirtschaftliche Vorteile gegeniliber
bestehenden Technologien:

o Kosteneinsparungen: Reduktion von Entwicklungszeiten und Experimental-
kosten durch simulationsgestitzte Prozessoptimierung

o Steigerung der Produktqualitdt: Realitatsnahe Simulationen erlauben eine
prazise Anpassung von Prozessen, was die Qualitat und Langlebigkeit der Pro-
dukte verbessert

o Nachhaltigkeit: Reduzierter Material- und Energieverbrauch unterstiitzt die
Umsetzung 6kologisch nachhaltiger Produktionsprozesse

o Flexibilitat fur verschiedene Anwendergruppen: Vom kleinen KMU bis zum
groflen Industrieunternehmen profitieren alle Zielgruppen von der Skalierbar-
keit und Modularitat der Losung

Strategie fiir Umsetzung und Transfer:

IANUS setzt auf eine enge Zusammenarbeit mit Pilotkunden, wissenschaftlichen Part-
nern und Branchennetzwerken, um die Projektergebnisse kontinuierlich zu verbes-
sern und neue Anwendungsbereiche zu erschlieRen. Der modulare Aufbau der Platt-
form erleichtert den Transfer in angrenzende Industrien und Anwendungen, was die
wirtschaftliche Anschlussfahigkeit weiter starkt.

Wissenschaftliche und/oder technische Erfolgsaussichten nach Projektende (mit
Zeithorizont) — u. a. wie die geplanten Ergebnisse in anderer Weise (z. B. fiir 6ffent-
liche Aufgaben, Datenbanken, Netzwerke, Transferstellen etc.) genutzt werden
konnen. Dabei ist auch eine etwaige Zusammenarbeit mit anderen Einrichtungen,
Firmen, Netzwerken, Forschungsstellen etc. darzustellen

Die im Rahmen des Teilprojekts von IANUS erzielten Ergebnisse bieten vielfdltige wis-
senschaftliche und technische Erfolgsaussichten, die sowohl die Batterieforschung als
auch angrenzende Anwendungsbereiche nachhaltig beeinflussen kénnen.

Kurzfristige Erfolgsaussichten (1-3 Jahre nach Projektende):

o Integration in bestehende Forschungsnetzwerke:
Die entwickelten Modelle und Simulationsmethoden werden aktiv in beste-
hende Netzwerke eingebunden, wie dem selbstgegriindeten Netzwerk Sim-
chronize. Diese Partnerschaften erméglichen die Nutzung der Technologien
fur weiterfihrende Projekte, etwa zur Entwicklung neuartiger keramischer
Materialien oder zur Verbesserung bestehender Prozesse.

o Erweiterung offentlicher Datenbanken:
Die im Projekt erarbeiteten rheologischen Materialparameter und Erkennt-
nisse zur Simulation wandgleitender keramischer Materialien kénnen in 6f-
fentlich zuganglichen Datenbanken eingebracht werden. Dies fordert die Ver-
fligbarkeit von Daten fir akademische und industrielle Forschungseinrichtun-
gen, was insbesondere fir die Entwicklung von Standards im Bereich der Ma-
terialmodellierung hilfreich ist.
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Mittelfristige Erfolgsaussichten (3-5 Jahre nach Projektende):

o Realisierung von Folgeprojekten:
Aufbauend auf den Ergebnissen des Projekts ist die Initiierung von Folgepro-
jekten geplant, die auf spezifische Fragestellungen in der Batterieforschung
und angrenzenden Industrien abzielen. Im Fokus steht insbesondere die Ent-
wicklung Kl-gestitzter Optimierungssysteme fiir keramische Prozesse. Die im
Projekt entwickelte Automatisierung und die Generierung umfangreicher Da-
tensatze bieten eine ideale Grundlage fiir solche Systeme.

o Weiterentwicklung der Plattform StromungsRaum®:
Die modulare Struktur des Simulationsframeworks erlaubt eine kontinuierli-
che Erweiterung der Plattform. Uber geeignete API-Schnittstellen sollen zu-
klinftig auch Forschungseinrichtungen und Tech-Partner ihre Codes und Mo-
delle direkt an den StrémungsRaum® anbinden und eigene Entwicklungsleis-
tungen beschleunigen und testen kénnen.

Langfristige Erfolgsaussichten (5+ Jahre nach Projektende):
o Beitrag zu offentlichen Aufgaben:
Die entwickelten Technologien kénnen Giber industrielle Anwendungen hinaus
auch in 6ffentlichen Projekten eingesetzt werden, etwa zur Optimierung von
Abfall- und Recyclingprozessen im Rahmen von Nachhaltigkeitsprogrammen.
Zudem bieten sie Potenzial fiir den Einsatz in Bildungsinitiativen, um Ingeni-

eur:innen und Wissenschaftler:innen im Bereich der Simulation zu schulen.
o Internationale Sichtbarkeit:
Durch die Veroffentlichung der Ergebnisse in Fachzeitschriften und die Pra-
sentation auf internationalen Konferenzen wird die Sichtbarkeit des Projekts
Uber Deutschland hinaus gestarkt. Dies eroffnet neue Kooperationsmoglich-
keiten mit internationalen Forschungseinrichtungen und Unternehmen.
o Zusammenarbeit mit Partnern und Netzwerken:
Die wissenschaftlich-technischen Erfolgsaussichten des Projekts werden durch
enge Zusammenarbeit mit Forschungseinrichtungen, Industriepartnern und
Netzwerken wie z. B. Simchronize weiter ausgebaut.

d. Tabellarische Zusammenfassung von a-c

Wirtschaftliche Erfolgsaussichten nach Projektende

Lfd. Nr.

Bezeichnung

Zeithorizont

1

Validierung der Materialmodelle
und Simulationsmethodik durch
Pilotkunden

1-12 Monate nach Projektende

Markteinfiihrung der Keramiksi-
mulationen als Dienstleistung und
Produkt

12-18 Monate nach Projektende




4.

3 Erweiterung des Produktportfo- 18-36 Monate nach Projektende
lios (Keramikspritzguss, Keramik-
3D-Druck)

4 Initiierung und Umsetzung von Ab 12 Monate nach Projektende

Folgeprojekten

Wissenschaftliche und/oder technische Erfolgsaussichten nach Projektende

Lfd. Nr. | Bezeichnung Zeithorizont

1 Integration der Ergebnisse in be- | 1-3 Jahre nach Projektende
stehende Forschungsnetzwerke

2 Nutzung der Materialparameter 1-3 Jahre nach Projektende
in 6ffentlichen Datenbanken

3 Initiierung und Durchfiihrung von | 3-5 Jahre nach Projektende
Folgeprojekten (z. B. KI-Systeme)

4 Weiterentwicklung der Plattform | 3-5 Jahre nach Projektende
StromungsRaum®

5 Beitrag zu offentlichen Aufgaben | Ab 5 Jahre nach Projektende
und Nachhaltigkeitsinitiativen

Wissenschaftliche und wirtschaftliche Anschlussfahigkeit fiir eine mégliche notwen-
dige nachste Phase bzw. die nachsten innovatorischen Schritte zur erfolgreichen Um-
setzung der Ergebnisse

Die im Teilprojekt von IANUS erzielten Ergebnisse bieten eine starke Basis flr zukiinftige wis-

senschaftliche und wirtschaftliche Weiterentwicklungen. Diese Anschlussfahigkeit ldsst sich in

mehrere strategische Bereiche unterteilen:

Wissenschaftliche Anschlussfihigkeit:

Entwicklung von Kl-gestiitzten Optimierungssystemen:

Ein wesentlicher nachster Schritt ist die Nutzung der im Projekt entwickelten Simula-
tionsmethodik zur Generierung umfangreicher Datensétze, die fur das Training kiinst-
licher Intelligenz (KI) genutzt werden kdnnen. Solche Systeme kdnnten eingesetzt
werden, um automatisierte Optimierungen von Misch- und Extrusionsprozessen
durchzufiihren. Erste Gesprache mit wissenschaftlichen Partnern, darunter dem
Fraunhofer IKTS, zur detaillierten Ausgestaltung solcher Projekte wurden bereits initi-
iert.

Erweiterung der Materialmodelle:

Aufbauend auf dem Herschel-Bulkley-Modell konnen zukinftig weitere rheologische
Modelle entwickelt werden, die zeitabhangige Effekte wie Rheopexie und Dilatanz
sowie die Bildung und Zerteilung von Agglomeraten berlcksichtigen. Diese Erweite-
rungen wiirden die Modellierungsgenauigkeit flir spezielle Materialien, insbesondere
in der Batterie- und Keramikindustrie, weiter verbessern.
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Integration in 6ffentliche Forschungsprojekte:

Die Projektergebnisse konnen in 6ffentlichen Forschungsinitiativen eingesetzt wer-
den, z. B. zur Entwicklung nachhaltiger Fertigungsprozesse oder zur Optimierung von
Recyclingmethoden fiir Batterie- und Keramikabfalle. Eine gezielte Zusammenarbeit
mit Transferstellen und Netzwerken wiirde die Verbreitung der Technologien férdern
und deren Einsatzméglichkeiten erweitern.

Internationale Forschungskooperationen:

Die hohe Relevanz der Ergebnisse eroffnet Potenzial fiir internationale Forschungsko-
operationen, etwa mit Partnern in der EU oder im asiatischen Raum. Solche Projekte
konnten die Weiterentwicklung von Simulationsmethoden und Materialmodellen in
einem globalen Kontext fordern.

Wirtschaftliche Anschlussfahigkeit:

Erweiterung des Marktportfolios:

Die nachste Phase umfasst die Erweiterung der Plattform StrémungsRaum® um zu-
satzliche Module, die weitere Anwendungsbereiche erschlieBen. Dazu gehoren der
Keramikspritzguss, der Keramik-3D-Druck sowie die Optimierung von Recycling- und
Abfallmanagementprozessen. Diese Markte bieten erhebliches Wachstumspotenzial,
insbesondere da der Wettbewerb im Bereich simulationsbasierter Losungen hier
noch gering ist.

Kommerzialisierung der KI-Systeme:

Die Kl-gestltzten Systeme, die zukiinftig auf den Projektergebnissen aufgebaut wer-
den, kénnen als eigenstdandige Produkte oder Erweiterungen fiir bestehende Kunden
angeboten werden. Solche Losungen kénnten Unternehmen helfen, ihre Produkti-
onsprozesse automatisiert zu optimieren und damit Kosten zu senken und die Pro-
duktqualitat zu steigern.

Ausbau der Marktprasenz:

Die geplante Markteinfihrung der Keramiksimulationen (als Dienstleistung und Pro-
dukt) bildet die Grundlage fiir den Aufbau eines langfristigen Kundenstamms. Mit ge-
zielten Marketing- und VertriebsmaRnahmen, wie Fachkonferenzen, Success Stories
und Kooperationen mit Branchenverbanden, kann die Marktprdasenz von IANUS wei-
ter ausgebaut werden.

Langfristige Skalierung:

Durch die Modularitat und Skalierbarkeit der Plattform StromungsRaum® kénnen zu-
satzliche Technologien und Anwendungen einfach integriert werden. Dies ermaoglicht
eine langfristige Anpassung an Marktanforderungen und technologischen Fortschritt.

Strategien fiir eine nachhaltige Umsetzung:

Nutzung von Fordermitteln:

Um die nachsten Schritte erfolgreich umzusetzen, kénnten zusatzliche Férdermittel
beantragt werden. Forderprogramme auf nationaler und EU-Ebene (z. B. Horizon Eu-
rope) bieten Unterstitzung flir Projekte im Bereich Digitalisierung, Batterietechnolo-
gie und nachhaltige Produktion.

Partnerschaften und Netzwerke:



Die enge Zusammenarbeit mit Partnern aus der Industrie und Forschung bleibt ein
zentraler Erfolgsfaktor. Gemeinsame Projekte mit KMUs, GroBunternehmen und For-
schungsinstituten sollen die Weiterentwicklung der Technologien sicherstellen.

e Langfristige Kundenbindung:
Durch die Bereitstellung maRgeschneiderter Lésungen und kontinuierlicher Support-
Dienstleistungen wird eine langfristige Bindung der Kunden gewahrleistet. Dies si-
chert nicht nur Einnahmen, sondern auch Feedback fiir zukiinftige Optimierungen.

e Fokus auf Nachhaltigkeit:
Die erzielten Ergebnisse tragen dazu bei, nachhaltige und ressourcenschonende Pro-
duktionsverfahren in der Batterie- und Keramikindustrie zu etablieren. Dies wird zu-
nehmend als Wettbewerbsvorteil wahrgenommen und bietet IANUS eine starke Posi-
tionierung im Markt.

Die Kombination aus wissenschaftlicher Weiterentwicklung, Marktpotenzial und einer klar de-
finierten Umsetzungsstrategie stellt sicher, dass die Ergebnisse aus HEADLINE langfristig er-
folgreich genutzt und weiterentwickelt werden konnen.

5.  Angaben zu Arbeiten, die zu keiner L6sung gefiihrt haben

Einige Modellannahmen, insbesondere im Bereich der stationaren Simulation von Breitschlitz-
disen, konnten nicht alle experimentell beobachteten Phanomene reproduzieren. Die Ursa-
che lag vermutlich in der Annahme einer homogenen Materialzufuhr, die experimentell aber
nicht gewahrleistet werden konnte. Diese Erkenntnisse wurden genutzt, um Optimierungs-
vorschlage fur zukilinftige Experimente und Simulationen zu entwickeln.

6.  Angaben iiber die Einhaltung der Ausgaben- und der Zeitplanung

Das Projekt wurde im geplanten Zeitrahmen (01.07.2021 — 30.06.2024) abgeschlossen. Die
Ausgaben lagen innerhalb des genehmigten Budgets.
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