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Modellierung und Simulation
zur Qualitatsverbesserung und
Effizienzsteigerung

Seit einigen Jahren kooperiert die AMAG mit dem Institut fiir Werk-

stoffwissenschaft und -technologie der TU Wien unter der Leitung

von Prof. Ernst Kozeschuik, um die Software MatCalc und eingebun-

dene Datenbanken als geeignetes Modellierungstool den Legierungen

und Prozessen der AMAG anzupassen.

or dem Computerzeitalter

beruhte die Entwicklung von

Legierungen auf empirischen

Korrelationen von chemischer
Zusammensetzung, den vorgenommenen
Prozessschritten und den sich daraus er-
gebenden Produkteigenschaften. Das Ver-
standnis des Verhaltens von Polykristallen
in Verbindung mit der Mikrostruktur, der
Ausscheidungssequenz und dem Verfor-
mungsmechanismus unter Zuhilfenahme
von theoretischen Modellen wird zuneh-
mend wichtiger zur Optimierung und
Entwicklung der Werkstoffe der Zukunft.
Rechnerische Methoden, basierend auf
physikalischen Gesetzen, konnen kosten-
und zeitsparend zur Beurteilung von Pro-
zessparametern eingesetzt werden. AMAG
arbeitet dabei bevorzugt mit MatCalc, ei-
nem thermo-kinetischen Softwarepaket,
das unter anderem die Vorhersage von
Ausscheidungsvorgangen ermaglicht [1-3].

Ausscheidungen entstehen, wenn ein ho-
mogener Mischkristall durch Abschrecken
im homogenen, aber iibersittigten Zu-
stand verbleibt, obwohl er laut dem spe-
zifischen Gleichgewichtsphasendiagramm
im zweiphasigen Zustand vorliegen sollte.
Doch nicht nur an Legierungselementen
liegt eine Ubersittigung vor, sondern auch
an freien Gitterpldtzen im Kristallgitter.
Diese Leerstellen sind thermodynamisch

notwendig, da sie fiir den Stofftransport in
realen Systemen unabdingbar sind. Dabei
besteht fiir jede Temperatur eine bestimm-
te Gleichgewichtsleerstellenkonzentration,
die mit steigender Temperatur zunimmt.
Durch den Abschreckprozess
Uberschussleerstellen

werden
(sogenannte Ab-
schreckleerstellen) im System ,eingefro-
ren” und erhéhen die Diffusion, wodurch
sich der tibersattigte Mischkristall in meta-
stabile Phasen separieren kann. Abhingig
von Temperatur und Zeit wandeln sich
metastabile Phasen in stabile Phasen und
somit in den Gleichgewichtszustand um.

Der Einfluss der Abschreckleerstellen wur-
de nun erstmals mit einem entsprechenden
theoretischen Modell in MatCalc imple-
mentiert und ermoglicht die realititsnahe
Beschreibung der kohérenten ersten me-
tastabilen Ausscheidungen [4]. Diese Aus-
scheidungen verursachen im umgebenden
Aluminium-Gitter Kohérenzspannungen,
die eine freie Versetzungsbewegung er-
schweren und somit bereits zu einem An-
stieg der Festigkeit fithren. Aushértbare
Aluminiumlegierungen bilden nach dem
Abschreckprozess sehr fein verteilte, klei-
ne, kohérente Ausscheidungen bei Raum-
temperaturauslagerung und bei erhohten
Auslagerungstemperaturen eher weniger,
grofere, semi- oder inkohdrente Teilchen.
Allein durch gezielte Warmebehandlungen

Abschrecken

Zwischenwéarmen

Warmauslagern

ist es bei bestimmten Legierungen mog-
lich, Eigenschaftsinderungen des Werk-
stoffes herbeizufiihren.

Die klassische T6-Warmebehandlung, der
einfachste Fall des Aushirtens, besteht
aus den Prozessschritten Losungsglithen
- Abschrecken - Warmauslagern. Ausge-
hend von einer gegebenen Legierungs-
zusammensetzung ermoglicht MatCalc
Prognosen zur Optimierung der Wérme-
behandlung fiir bestimmte geforderte Ei-
genschaftsprofile. Nachfolgend wird die
Warmebehandlung fir Ausscheidungs-
hérten, bestehend aus den in Abbildung
1 dargestellten Prozessschritten Losungs-
glithen, Abschrecken, Zwischenwarmen
und Warmauslagern sowie die Entwick-
lung der Streckgrenze einer AA6016 Le-
gierung mittels Simulation gezeigt.

Der erste Schritt ist das Losungsglithen.
Dabei gehen Mg und Si im Aluminium-
mischkristall in Losung. Im realen Prozess
wird die Aluminiumlegierung mit 0.4g
ew.% Mg und 1,0 gew.% Si bis zur Tempera-
tur des Aluminiummischkristalls erwédrmt
und dort gehalten. Diese Schritte sind in
der Simulation bei gleicher chemischer
Zusammensetzung der Legierung nicht
notwendig, da die Eingabe der Starttempe-
ratur fiir den Abschreckprozess ausreicht,
um die Gleichgewichtssituation des Misch-
kristalls mit den gelosten Legierungsele-
menten zu berechnen (Ausgangssituation
der Simulation). Wiirde nun die Legierung
nach dem Losungsglithen sehr langsam ab-
gekiihlt werden, so wiirde sich gemaf3 Pha-
sendiagramm die Mg2Si Phase ausschei-
den. Ein solches Gefiige wiirde schlechtere
mechanische Eigenschaften aufweisen, als
dies durch ausreichend schnelle Abkiih-
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Abbildung 1: Temperaturprofil — Ausscheidungsharten
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Abbildung 2: Ausscheidungssequenz Al-Mg-Si Legierung
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Abbildung 3: Phasenfraktion wahrend Warmebehandlung - Ausharten

lung und die dadurch bedingte Bildung
von metastabilen, feinst verteilten und sehr
kleinen (o wenige Nanometer) Mg-Si Co-
Cluster und GP-Zonen der Fall ist. Die ge-
nerell akzeptierte Ausscheidungssequenz
fiir AI-Mg-Si Legierungen lautet: (Abb. 2)

Die Bildung der Cluster und der GP-Zo-
nen erfolgt bereits bei Raumtemperatur.
Im Temperaturgebiet von ca. 100 - 220°C
tritt die §3 Phase auf. Diese nadelférmi-
gen Mg5Si6 Ausscheidungen verursachen
durch ihre grofiere Ausdehnung und die da-
mit verbundene grofiere Gitterverzerrung
den grofSten Hartesteigerungseffekt. Eine
weitere Auslagerungsbehandlung fithrt zur
Bildung der teilkohdrenten, metastabilen
stabchenformigen ' Phase. Letztendlich
bildet sich die Gleichgewichtsphase 3 mit
der Zusammensetzung Mg2Si. Diese in-
kohérente Phase tragt nur mehr wenig zur
Festigkeit der Al-Mg-Si Legierungen bei.
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Wahrend der Zwischenwérmstufe werden
die Co-Cluster wieder gelost und dadurch
erfolgt auch eine Stabilisierung der 3 Pha-
se. In Abbildung 3 ist der Phasenanteil
ersichtlich. Deutlich erkennbar sind die
Auflosung der GP-Zonen und der rasche
Anstieg des Phasenanteils der {3“ Phase.

Die mittleren Teilchenradien sind in Abb. 4
dargestellt. Die Abbildung zeigt, dass spéte-
re semi- und inkohérente Ausscheidungen
ebenfalls wihrend der Warmauslagerung
zusammen mit der 3 Phase wachsen, je-
doch sind die Teilchendichten um GrofSen-
ordnungen geringer als die der 3 Phase.
Somit kann der grofite Anteil der Festig-
keitssteigerung eindeutig der £3* Phase zu-
gerechnet werden.

Vorhersage der Streckgrenze
Die in MatCalc implementierten Festig-
keitsmodelle ermoglichen auf Basis der
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Abbildung 5: Entwicklung der Streckgrenze (Simulation +

Die Anwendung von ther-
mokinetischen — Simulati-
onen gewinnt zusehends
an Bedeutung. Die Kom-
bination von langjihrigen,
empirischen Erfahrungen aus Forschung
und Produktion mit den Maglichkeiten
mittels

der quantitativen Vorhersage

Simulation erschliefSt verbesserte Mog-

lichkeiten zur Feinabstimmung von che-
mischen Zusammensetzungen und opti-

Experiment)

mierten Prozessparametern fiir weitere
Produktverbesserungen in der AMAG.
Gleichzeitig konnen diese Optimierungen
auch zur Steigerung der Energieeffizienz
durch Vermeidung von unnotigen Prozess-
zeiten beitragen.

Univ.-Prof. DI Dr. Ernst Kozeschnik
wissenschaftlich-technologischer
Beirat der AMAG
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Abbildung 4: mittlere Teilchen-radien der Ausscheidungen

Teilchenanzahlen und mittleren Radien
der individuellen Ausscheidungen die
Modellierung der Entwicklung der Streck-
grenze (Rp,,) unter gegebenen Tempera-
tur/Zeit - Bedingungen [5]. (Abb. 5)

Die Gesamtverfestigung o, wird durch
folgenden additiven Zusammenhang er-
mittelt:

0'total = Gi + Gss + Gp

o, - intrinsische Festigkeit Aluminium
o, - Mischkristallverfestigung
o, - Ausscheidungshirtung

Somit ist es moglich, ausgehend von der
chemischen
zung, die Auswirkung gednderter Herstell-
parameter auf die statistische Festigkeit

Legierungszusammenset-

vorherzusagen. W
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