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1 Kurze Darstellung

1.1 Aufgabenstellung

Ziel war die Entwicklung und Anwendung numerischer Verfahren zur Simulation der Tie-
fen- und Oberflachenfiltration von RufB im Filtermedium von Dieselpartikelfiltern. Die Mo-
dellierung dieser Phdnomene sollte auf den Filternahbereich beschrankt sein, wobei die
Mikrostruktur des Substrats aufgelést werden sollte. Dazu sollte die Werkstoffentwicklung
mit einem durch Simulation unterstitzten Gefligedesign gekoppelt werden.

Die Simulationen hatten die Vorhersage der RuBabscheidung im Substrat wahrend der
Filterbeladung zum Ziel, wobei der einhergehende zeitabhangige Druckabfall Gber dem
Substrat und die korrespondierenden Filtrationswirkungsgrade fiir variable Substratgeo-
metrien berechnet werden sollten. Technisch wurde ein mdglichst hoher Filtrationswir-
kungsgrad bei einem mdoglichst niedrigen Druckabfall angestrebt. Die geometrischen Ei-
genschaften des Substrates waren mit Blick auf diese Kriterien zu optimieren, d.h. auf Ba-
sis einer orts- und zeitaufgelésten Berechnung der RuBabscheidung sollte im Filterme-
dium die Mikrostruktur des Substrats im Hinblick auf die miteinander konkurrierenden Kii-

terien Filtrationswirkungsgrad und Filtergegendruck optimiert werden.

1.2 Voraussetzungen, unter denen das Vorhaben durchgefihrt wurde

Das Fraunhofer ITWM ist ein anerkanntes Institut der Fraunhofer Gesellschaft, dessen
Kompetenz mathematische Anwendungen fur Industrie, Technik und Wirtschaft sind. Da-
bei liegt ein Schwerpunkt insbesondere auf dem Gebiet von Strdmungsvorgangen in kom-
plexen Strukturen. Schon Jahre vor dem Projektbeginn und parallel zu CorTRePa in pa-
rallelen Projekten wurde und wird diese Kompetenz systematisch auf das Anwendungsfeld
der hoch aufgelésten Modellierung und Simulation der Strémungs- und Anlagerungspro-
zesse auf der Nano- und Mikroskala in Filtermedien angewendet und erweitert. Die ma-
thematische Beschreibung von Feinstrukturmodellen poréser Materialien wie technischen
Textilien, Schdume oder Sinterstrukturen durch stochastische Geometriemodelle, die effi-
ziente Ldésung der Navier - Stokes - Gleichungen in der Feinstruktur mit Lattice - Boltz-

mann - Verfahren sowie die Anlagerungsdynamik von Partikeln und die Filterkuchenbil-
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dung (porése Partikelschicht) werden hierbei zu einem nutzbaren Simulationsinstrument
zusammengefuhrt.

Das Alleinstellungsmerkmal des am ITWM verfolgten Ansatzes war und ist die ganzheit-
liche Betrachtung der Filtermedienmodellierung, der Strémungssimulation in groBen und
damit représentativen Materialausschnitten sowie der Simulation des Transportes und der
Anlagerung von Partikeln. Zu Projektbeginn aktuelle Referenzen sind unter [4, 9, 10, 13,

16] angegeben.

1.3 Planung und Ablauf des Vorhabens

Die Robert Bosch GmbH agierte als Koordinator des gesamten Verbundprojektes. Das
Arbeitsprogramm im AP5 Modellierung und Simulation wurde in Abstimmung mit den ein-
zelnen Projektpartnern, besonders mit der Abteilung CR/ARH der Robert Bosch GmbH
und mit dem Institut fir Mechanische Verfahrenstechnik der Martin-Luther-Universitat
Halle-Wittenberg erstellt und durchgefihrt.

Im Projekt sollten optimale Cordierit Varianten fir den Einsatz in neuen DieselruBpartikel-
filtern durch Weiterentwicklung und Einsatz von Simulationswerkzeugen gefunden werden.
Hierzu sollten am ITWM dreidimensionale Computermodelle der Mikrostruktur von Cordie-

rit - Keramiken mit und ohne Beschichtung generiert werden.

Eine Voraussetzung fir eine erfolgreiche Bearbeitung dieses Arbeitspakets ist die virtuelle
Generierung der Mikrostruktur verschiedener Cordierite. Sie liegt der eigentlichen Filtra-
tionssimulation zu Grunde. Die Mikrostrukturmodelle sollten zusammen mit berechneten
Sehnenlangenverteilungen und Porositaten in einer Datenbank gespeichert werden, so
dass der Benutzer sich zu einer vorgegebenen Porositat und Sehnenlangenverteilung ent-
sprechende Modelle aus der Datenbank anzeigen lassen kann. Zur Generierung von fa-
serbasierten Mikrostrukturmodellen gab es zu Projektbeginn das GeoDict Modul FiberGeo,
in dem schon einige methodische Vorkenntnisse zur Strukturgenerierung auch von gesin-
terten Strukturen erarbeitet worden waren.
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Anhand der Mikrostrukturmodelle sollte die Abscheidung von DieselruBpartikeln und der
Aufbau von RuBschichten innerhalb der Mikrostruktur der Cordierit - Keramiken simuliert
werden, so dass per Simulation der zeitliche Verlauf von Abscheidrate und Druckverlust

flr verschiedene Cordierit - Varianten bestimmt und optimiert werden kann.

GeoDict enthielt zu Projektbeginn u. a. schon das Modul PoroDict zur Berechnung von
PorengréBenverteilungen fur dreidimensionale Mikrostrukturmodelle oder zweidimensio-
nale importierte Schliffbilder. PoroDict wurde im Projektverlauf auf Sehnenlangenvertei-

lungen erweitert.

Zur Rekonstruktion der dreidimensionalen Mikrostruktur von Cordierit - Keramiken sollte in
GeoDict ein neues Modul SinterGeo eingebaut werden. Von Bosch sollten Schliffbilder
und gemessene Porositaten und Permeabilitédten fir die zu rekonstruierenden Keramiken
zur Verfigung gestellt werden. Die Validierung der mit GeoDict / SinterGeo generierten
Modelle sollte durch Vergleich von Sehnenlédngenverteilungen von Modellen und Schiliffbil-
dern sowie den Vergleich von berechneten und gemessenen Porositaten und Permea-

bilitaten geschehen.

Keramik-Mikrostrukturmodelle mit Beschichtung sollten nach durch die Robert Bosch

GmbH zu spezifizierenden Bedarfs generiert werden.

Einem Trend in der Wissenschaft folgend wurde als zweite Voraussetzung zur Stro-
mungsberechnung die Lattice — Boltzmann — Methode verwendet. Diese Methode ist far
geometrisch hoch komplexe Strukturen wie die hier betrachteten Keramiken besonders

gut eignet.

Eine besondere Schwierigkeit entsteht dadurch, dass die fir das Gegendruckverhalten
bedeutende Tiefenfiltration und der nachfolgende Ubergang zur Oberflachenfiltration im
Inneren des Substrates stattfinden und die kleinsten relevanten Langenskalen durch
O(101nm) gegeben sind. Ein experimenteller Zugang ist daher im Allgemeinen nicht még-
lich. Da die Auflésung aller relevanten Langenskalen in einer einzigen Filtrationssimulation
auf einen unverhaltnismaBig hohen Rechenaufwand flhrt, werden hoch auflésende Si-
mulationen als dritte Voraussetzung auf handhabbare Modellgeometrien beschrankt. Das

erarbeitete Verstandnis und Wissen auf der Nanoskala wird durch eine geeignete Model-
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lierung auf die Mikroskala Ubertragen und far die Filtrationssimulation in realen Filter-

strukturen angewendet.

Zur Bestimmung der Permeabilitat far dreidimensionale Mikrostrukturmodelle durch Be-
rechnung einer Stokes'schen Stromung stand das GeoDict Modul FlowDict zur Verfigung.

Mit dem GeoDict Modul FilterDict konnte die Abscheidung von Mikropartikeln in Mikro-
strukturmodellen simuliert werden. In einem vorangegangenen Projekt wurde GeoDict /
FilterDict auch schon fiir die Simulation von DieselruBpartikeln mit Durchmessern zwi-
schen 2 und 200 Nanometern eingesetzt, jedoch mit einem vereinfachten Anlagerungs-
modell. Die Simulationen waren nicht im Detail anhand von Messungen validiert worden.
Die Strdomungsberechnungen, die bei Filtrationssimulationen mit GeoDict / FilterDict mit
dem Lattice - Boltzmann Code ParPac des Fraunhofer ITWM durchgefihrt wurden, sollten
noch effizienter gemacht werden hinsichtlich Speicherbedarf, Laufzeit und Handhabung
bzw. Ein- / Ausgabeformaten.

GeoDict / FilterDict sollte durch Simulation von BeruBungsexperimenten, die bei Bosch
durchgefthrt werden sollten, getestet und bei Bedarf weiterentwickelt werden. Hierflr
sollten von Bosch Abscheidrate- und Druckabfallkurven fir die BeruBung von Mikrosieben
und Keramiken zur Verfigung gestellt werden. Sobald die RuBfiltrationssimulation mit
GeoDict / FilterDict hinreichend realistische Ergebnisse lieferte, sollten nach Bedarf sei-
tens Boschs fur Mikrostrukturmodelle verschiedener Keramiken Ruf3filtrationssimulationen

durchgefihrt werden zur Identifizierung einer optimalen Keramikvariante.

Far die Generierung der Mikrostrukturmodelle, die Ansteuerung der Datenbank und die
Filtrationssimulation sollte das am ITWM zu Projektbeginn bereits seit Gber 5 Jahren ent-
wickelte Softwarepaket GeoDict benutzt werden.

Um die Relevanz der Simulationen fir die Gesamtprojektziele sicherzustellen wurde auch
eng mit den anderen Arbeitspaketen Werkstoffentwicklung und Werkstoffcharakterisierung
zusammen gearbeitet. Mit der Werkstoffcharakterisierung wurden Anforderungen an zwei-
und dreidimensionale Aufnahmen existierender Cordierite aber auch herkémmlicher
Russpartikelfiltermaterialien mit zugehérigen Analysen (PorengréBen, Sehnenlangen) er-

arbeitet und die Ergebnisse flr die Strukturgenerierung und den Vergleich von Modellen
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und realen Materialien verwendet. Aus der Werkstoffentwicklung kamen wertvolle Impulse,
welche Fragestellungen dort am relevantesten sind und die auch schon per Simulation
behandelt werden kénnen.

Der Ablauf des Projektes orientierte sich durchgehend eng an der urspriinglichen Planung
die sich als geeignet, aber beziglich des Erreichens des letzten Projektzieles als etwas zu

ambitioniert herausstellte.

1.4  Wissenschaftlicher und technischer Stand

Die Generierung von Mikrostrukturmodellen flir Cordierit - Keramiken war zu Projektbeginn
im Allgemeinen nur bis zu einem gewissen Gultegrad mdglich. Es waren spezielle Algo-
rithmen bekannt, die nur zur Modellierung einer gewissen Klasse von Mikrostrukturen an-
wendbar sind und Defizite haben bez. Realitatstreue und Weiterverwendbarkeit der Mo-
delle (gleiches Modell mit héherer Auflésung diskretisieren, Strukturvariationen generie-
ren). Entsprechende Strukturgenerierungssoftware war noch im Forschungs-Stadium und
nicht kommerziell verfiigbar [2, 6, 7, 12, 15].

Die Simulation der Abscheidung von DieselruBpartikeln anhand von Mikrostrukturmodellen
war ebf. noch Forschungsgegenstand. Verschiedene Forschergruppen weltweit arbeiteten
auf dem Gebiet, jedoch mit bislang unvollstdndigen Ergebnissen. Die Simulationen waren
nicht realistisch genug bzw. nicht genug abgeglichen mit Messungen, und die Simula-
tionssoftware war noch im Entwicklungsstadium, d.h. nicht verk&uflich und nicht optimal
bez. bendtigtem Speicher und Rechenleistung [1, 5,6, 7, 8 ,11 ,14, 15].
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1.6 Zusammenarbeit mit anderen Stellen

Neben der Zusammenarbeit mit den CorTRePa - Projektpartnern (Bosch, Hermsdorfer
Institut far technische Keramiken, Institut fir mechanische Verfahrenstechnik der Uni
Halle-Wittenberg) gab es wissenschaftlichen Austausch mit dem Pacific Northwest
National Laboratory, Richland, Washington, USA, und dem Chemical Process
Engineering Research Institute, Thessaloniki, Griechenland. Am Fraunhofer Entwicklungs-
zentrum Roéntgentechnik (EZRT) und bei der Firma RJL Microanalytic wurden Tomo-
graphien von Keramiken erstellt. Diese beiden Institute sind neben dem Fraunhofer ITWM
und dem ehemaligen Christian-Doppler Institut in Leoben (Osterreich) weltweit fiihrend in

der DieselruBpartikelfiltrationssimulation.

2 Darstellung des Projektverlaufs

2.1 Erzielte Ergebnisse

2.1.1 Struktursimulation Keramik

Das Ziel der Mikrostruktursimulation ist immer, aus anderen Daten realistische dreidimen-
sionale Modelle eines Materials zu erstellen, um darauf Eigenschaften ausrechnen zu
kénnen. Es ist zu beachten, dass das Modell die Zufalligkeit der realen Struktur nachbilden
muss und nicht die exakte Geometrie. Das ist vergleichbar damit, dass unter dem Mikro-
skop ja auch keine 2 Stellen einer Keramik gleich aussehen, sich aber sehr wohl Eigen-
schaften wie die mittlere PorengrdBe, etc. definieren lassen.

Im Falle von Keramiken liegt eine Reihe von Daten standardmaBig aus der Werkstoff-
charakterisierung vor, weitere Daten kommen aus der Funktionalitaitsmessung der Kera-

mik. Im Detail sind aus der Werkstoffcharakterisierung zweidimensionale Ansichten ver-
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flgbar, die per Rasterelektronenmikroskop (REM) oder per Lichtmikroskop aufgenommen
sein kénnen. Abbildung 1 zeigt links eine REM-Aufnahme und rechts die Binarisierung
dazu. In der Binarisierung werden nur noch schwarze und weiB3e Pixel verwendet wobei
weiBe Pixel den Feststoff, also die Keramik, darstellen. Die Binarisierung ist aus zwei
Grinden wichtig. Zum ersten wird die Gefligecharakterisierung, also die Bemessung der
Eigenschaften, anhand derer die Glte der simulierten Proben erfolgt, daran durchgefinhrt.
Zum anderen sind auch die simulierten Proben binar, allerdings sind die Bilder drei-
dimensional. Zum Vergleich, eine aktuelle Photokamera hat ca. 4000 x 3000 Bildpunkte
oder 12 Megapixel. Eine dreidimensionale Struktur mit 300 x 300 x 300 Bildpunkten hat 27
Megavoxel, wobei ein Voxel (fir Volume Cell) das dreidimensionale Pendant zum Pixel ist.

wi g B

Abbildung 1. REM-Aufnahme (Bosch) einer Wabenwand und deren Binari-

sierung.

Ausnahmsweise, zum Zwecke der Validierung des Vorgehens, lagen im Projekt auch drei-
dimensionale Daten zu einer der Proben vor. Diese Aufnahmen sind aufwandiger und teu-
rer und daher bislang nicht standardmaBig in der Gefligecharakterisierung enthalten. Al-
lerdings erlangen diese Art Proben immer mehr an Bedeutung bedingt durch die immer
bessere Auflésung und immer niedrigeren Preise sogenannter Mikro - Tomographen.

Anders als im REM entstehen auch bei der Strukturgenerierung dreidimensionale Modelle,
die also eher mit Tomographien vergleichbar sind. Abbildung 3 zeigt den Vergleich eines
Schliffbildes neben einem dazu passenden dreidimensionalen Modell. Die Ahnlichkeit zur

Tomographie in Abbildung 2 zeigt schon visuell die Qualitéat des Modells.
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Abbildung 2. REM-Aufnahme (links, Bosch) mit 1,1 um Auflésung und drei-
dimensionale Aufnahme (rechts, Fraunhofer EZRT) der gleichen Keramik mit

0,7 um Auflésung. Das entspricht 0,3 mm x 0,45 mm x 0,57 mm.

!:“ f.ﬂ'} o .;

Abbildung 3. REM-Aufnahme (links, Bosch) und dreidimensionales dazu

passendes Keramikmodell (rechts).

Wahrend der Projektlaufzeit wurde am Fraunhofer ITWM ein sogenannter 3d Drucker an-
geschafft, mit dem es mdglich ist, generierte Keramikmodelle vergréBert herzustellen.
Neben der Méglichkeit, die Keramikstruktur direkt zu sehen und in die Hand zu nehmen
besteht damit auch die Mdglichkeit, Experimente an simulierten Strukturen durchzufihren.
Diese Mdglichkeit war in CorTRePa angedacht worden, aber dann als nicht zielfiihrend
verworfen worden. Abbildung 4 zeigt neben der Computervisualisierung ein Photo des
~dreidimensional gedruckten“ Modells.

- 10 -
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Abbildung 4. Computermodell (links) und dreidimensional gedrucktes Kunst-

stoffmodell (rechts).

Abbildung 5 zeigt abschlieBend noch einmal die hervorragende Ubereinstimmung von

Schliffbild, dreidimensionaler Aufnahme und Modell.

‘é.a.d

Tomographie IIS Schliffbilder Bosch Mbdell ITWM

Abbildung 5. Ubereinstimmung von 3d Bild (Fraunhofer 1IS), Schiliffbild
(Bosch) und Modell (Fraunhofer ITWM).

Besonders durch die in der Realitét nicht mdgliche freie Wahl der Auflésung konnten Ar-
tefakte bei der PorengréBenbestimmung und Sehnenlangenbestimmung quantifiziert wer-
den, so dass fir diese in der Gefligecharakterisierung verwendeten Methoden sinnvolle
Einsatzparameter fur den Vergleich realer mit simulierten Schliffbildern gefunden werden

konnten.

-11 -
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' 600° \ 8002 '-
(0.5e-6 m) (0.375e-6 m)
- L -

Abbildung 6. Darstellung eines Details einer simulierten Keramik bei unter-

3003
(1e-6 m)

schiedlichen Auflésungen. Anders als beim REM oder Tomographen, wo die
Auflésung bei der physikalischen Aufnahme festgelegt wird, ist das Modell in
analytischer Form, als Beschreibung mathematischer Objekte und Operatio-
nen gespeichert. Damit Iasst sich auch im Nachhinein jede beliebige Aufl6-
sung realisieren, indem die ,analytische Form® in eine ,diskrete Form® mit der

gewtlnschten Auflésung abgebildet wird.

Besonders in den Unterschieden in den Details der Oberflachen veranschaulicht Abbil-

dung 6 die mdglichen Auswirkungen des Vergleichs unterschiedlicher Auflésungen.

Y,
D
chordbangth ]

Abbildung 7. Sehnenlangenverteilung in x- und y-Richtung in Schliffbild einer
realen Struktur (griin) und Sehnenlangenverteilung in x- und y-Richtung ei-
nes Schliffbildes eines Modells (rot). Wenn die Kurven Ubereinanderliegen,

ist das Modell geometrisch validiert.

Als Sehnenléngenverteilung bezeichnet man die Statistik der Langen von schwarzen und
weiBen Segmenten die entstehen, wenn man ein Bild parallel zu den x- oder y- Achsen,
oder auch in 45° durchlauft. Unter geeigneter Skalierung dieser Zahlen (und Vorhanden-
sein von 3d Information) I&sst sich mathematisch beweisen, dass Sehnenldngenverteilun-
gen zufallige Objekte eindeutig charakterisieren (siehe Ohser und Mucklich, Statistical
Analysis of Microstructures in Materials Science, Wiley, 2000). Sie ist in der Geflige-
charakterisierung ein Standardwerkzeug und wurde daher auch zum Vergleich realer und
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generierter Keramiken genutzt. Generell wurden nur Modelle, die optisch gut waren dieser
Statistik unterzogen. Abbildung 7 zeigt einen Zwischenzustand, in dem ein isotropes Mate-
rial (mit griner Kurve) noch nicht ganz durch ein isotropes Modell (rote Kurve) getroffen
wird. Als letzte Stufe der Materialmodell - Validierung erfolgte schlieBlich der Vergleich von
gemessenen und simulierten PorengrdBenverteilungen. In der Messung wird in der
Quecksilberporosimetrie Uber die Young-Laplace-Gleichung aus Druck, Oberflachenspan-
nung und Oberflachenkrimmung aus dem unter vorgegebenem Druck austretenden
Quecksilbervolumen auf die PorengrdBenverteilung geschlossen. Dieser Vorgang wird per
Simulation (im GeoDict — Modul PoroDict) nachgestellt, und die Ergebnisse mit der Mes-
sung verglichen. Abbildung 8 zeigt den Vergleich verschiedener Algorithmen fir unter-
schiedliche Proben. Die deutlichen Unterschiede in den Messungen lassen sich zumindest

qualitativ in der Simulation wiederfinden.

-
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Abbildung 8. PorengrdBenvergleich von Messungen mit 2 verschiedenen

simulierten PorengréBenmalen fiir 3 verschiedene Cordierite.

Die mit GeoDict / SinterGeo generierten Mikrostrukturmodelle kdnnen mit beliebig hoher
Auflésung diskretisiert werden, sind periodisch und es kénnen Strukturvariationen gene-
riert werden. Die besondere Herausforderung der Strukturgenerierung liegt darin, dass die
Parameter zur Strukturgenerierung abstrakt mathematischer Natur sind, also beispiels-
weise Kugeldurchmesserverteilungen, Parameter morphologischer Operationen, etc. Die

in der Gefligecharakterisierung standardmaBig untersuchten Eigenschaften lassen sich
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nur indirekt einstellen, namlich indem man sie an der generierten Struktur ausmisst. Da
der Strukturgenerierprozess oft stundenlang dauert und schwierig zu bedienen ist, da die
Generierung der Modelle extremes Expertenwissen voraussetzt, wurden die vorhandenen
Modelle in einer Datenbank zusammengefasst, die auch von Laien verwendet werden
kann. Hier kébnnen durch Vorgabe von Materialparametern Strukturen ausgewahlt werden,
die diesen Parametern entsprechen. Abbildung 9 zeigt die grafische Benutzeroberflache

dieser Datenbank.

*.{ SinterGeo Database [Tl@m
a

g
B
2

ﬁ

bZ
EI2 &g

H &
2
I

Abbildung 9. Grafische Benutzeroberflache zur Strukturgenerierungsdaten-

bank von Keramiken unter GeoDict / SinterGeo.

Dieses  GeoDict Modul SinterGeo mit angeschlossener Datenbank  fir
Mikrostrukturmodelle wurde erfolgreich zur Rekonstruktion sechs verschiedener Cordierit
Keramikvarianten und einer nicht - Cordierit Referenz (siehe Abbildung 10) eingesetzt. Die

Mikrostrukturmodelle wurden validiert durch

1. Vergleich der Sehnenlangenverteilung fur Modelle und Schliffbilder,

2. Vergleich der dreidimensionalen Struktur fir Modelle und tomographische Aufnah-
men,

3. Vergleich der fiir die Modelle berechneten und an realen Materialproben gemesse-
nen Porositat,
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4. Vergleich der fir die Modelle berechneten und an realen Materialproben gemesse-
nen Permeabilitat (vgl. 2.1.3) und

5. Vergleich der Filtereffizienz und Druckabfallkurve unter RuBbeaufschlagung (vgl.
2.1.3).

Abbildung 10. Modelle (unten) werden durch Vergleich von Erscheinungsbild

und Sehnenlangenverteilung von Schliffbildern realer Strukturen (oben) so-
wie gemessenen und berechneten Porositédten, Permeabilitédten, Filtrations-
effizienzen und Druckabfallkurven validiert. Erst wenn die Modelle fir das
bloBe Auge zufriedenstellende Qualitdt haben, werden sie der schérferen,
formalen Prifung durch Sehnenlédngenverteilung, Porositatsbestimmung und

Permeabilitatsvergleich unterworfen.

2.1.2 Struktursimulation Getter

Die Nanostruktur eines Gettermaterials, mit dem bei Bosch Cordierit - Wabenfilter be-
schichtet wurden, wurde rekonstruiert. Im Prinzip verlauft das Verfahren so wie fir das
Substrat auch, daher soll hier nicht ndher darauf eingegangen werden. Einzig die deutlich

andere geometrische Struktur wird in Abbildung 11 dargestellt.

Da die PorengroBen des Getters auf anderen Skalen liegen als die des Substrates,
musste in Strémungssimulationen auf sogenannte permeable Voxel, die auch schon zur
Modellierung des RuBes verwendet werden, zurickgegriffen werden. Dazu wird in hoch
aufgeldsten Simulationen in der Getterschicht ein dquivalentes, homogenes Material be-

stimmt, welches sich gegenlber der Strémung so wie der porése Getter benimmt.
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Abbildung 11. Getterschicht, Schiliffbild und Modell. Sowohl| die Porenstuktur
als auch die Kornstruktur sind beim Getter deutlich anders als beim Substrat.
Die Strukturgenerierung mit SinterGeo ist aber so allgemein gehalten, dass

auch Getterstrukturen damit generiert werden kénnen.

Dessen Eigenschaften werden dann in Simulationen von Substart und Getter ganzen Be-
reichen zugewiesen. Abbildung 12 verdeutlicht das Vorgehen. Die verschieden dicken
Getterschichten sind griin eingezeichnet, griine Zellen sind weder leer (schwarz) noch voll
(weiB) sondern haben die Porositat und Permeabilitéat des Getters.

homogenisierte /

Getterschicht
cordieri >

Abbildung 12. Multiskalensimulation: Getter als homogene Schicht mit

effektiver Porositat und Permeabilitat.

2.1.3 Filtrationssimulation

Wenn die Struktur des Filtermediums bekannt ist erfolgt als nachster Validierungsschritt
die Berechnung des Druckabfalls und der Vergleich dieses Druckabfalls mit der Leermes-
sung an der Probe, d.h. ohne RuBbeaufschlagung. Abbildung 13 zeigt exemplarisch die

berechneten Druckverteilungen im Substrat und im Getter.
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Abbildung 13. Simulierte Druckverteilung in Keramik (links) und Getter

(rechts).

Typischerweise gab es beim Druckabfall keine Uberraschungen mehr. Das heiBt, wenn
die simulierten Strukturen die Vergleiche mit der Werkstoffcharakterisierung erfolgreich
bestanden hatten, dann stimmte auch der simulierte Druckabfall mit der Funktionalitats-
messung Uberein. Dies gilt in Ubereinstimmung mit der langjihrigen Erfahrung des
Fraunhofer ITWM mit vielen weiteren Materialien.

Anders sieht es bei der RuBpartikelfiltrationssimulation aus. Da die RuBpartikel deutlich
kleiner (ca. 100 nm) als die Poren sind, kdnnen sie durch die Simulation nicht aufgeldst
werden. Man behilft sich, indem man ihr effektives Verhalten ermittelt. Dazu wird zunachst
mit extrem hoher Auflosung das Anlagern von RuBpartikeln an einer sehr einfachen
Struktur (eine Faser in Abbildung 14, links) simuliert. Danach wird der angelagerte RufB3
von der Faser getrennt und separat analysiert (Abbildung 14, rechts). Dabei wird die
Struktur durchstrémt und man kann zur geometrisch berechneten Porositat eine Permea-
bilitat zuordnen. Wenn man dann auf der Skala des Substrates simuliert (Abbildung 15),
bilden viele RuBpartikel zusammen eine grauen Zelle, die weder voll (blau) noch leer
(weiB) ist, sondern eine bestimmte Luftdurchlassigkeit besitzt, die fir diesen Anlagerungs-
zustand wie beschrieben vorab simuliert ist. Zu beachten ist, dass die Detailsimulation far
verschiedene Anstrdmgeschwindigkeiten, PartikelgréBenverteilungen etc. jeweils wie-

derholt werden muss.

_17 -



CorTRePa Abschlussbericht des Fraunhofer ITWM

Abbildung 14. Detaillierte Anlagerung von RuBpartikeln an einer Faser (links)
und Ausschnitt aus der entstandenen RuBschicht (rechts). Die genaue
Struktur dieser Schicht h&ngt von den Betriebsbedingungen wie bei-
spielsweise der Anstrémgeschwindigkeit und der PartikelgréBenverteilung
des RuBes ab. Dementsprechend muss auch die Permeabilitat dieser Zonen
entsprechend der Betriebsbedingungen durch nanoskalige Simulationen
ausgewertet werden.

Abbildung 15. Anlagerung von RuBpartikeln im Substrat visualisiert als 2d
Schliff (links) und in 3d (rechts). Das Substrat ist blau, die Poren wei3 und
der RuB grau dargestellt. Dunklere Grauténe bedeuten niedrigere Porositat
und Permeabilitat, hellere Grauténe héhere Porositat und Permeabilitat. Ge-
nerell missen einige Hundert RuBpartikel zusammentreffen, bis eine Re-

chenzelle dunkelgrau wird.
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Beziglich des effektiven Flugverhaltens der agglomerierten Partikel wurden am MVT in
Halle-Wittenberg detaillierte Studien gefahren, deren Ergebnisse direkt in die Simulationen
des Fraunhofer ITWM eingehen kdnnen.

Beim Betrachten der Details der Simulationen wurde im Projekt klar, dass man fur die kor-
rekte Vorhersage der Filtration deutlich besser aufgel6ste Strukturen verwenden muss, als
zur Bestimmung der Permeabilitdt notwendig ist. Damit wurde auch klar, dass reale Sub-
strate viel zu zeitaufwandig sind, um die Filtrationssimulation zu entwickeln. Daher wurde
im Einvernehmen der Projektpartner ein Zwischenschritt eingeschaltet, namlich die Ver-
messung (durch Bosch) und Simulation (durch Bosch und das Fraunhofer ITWM) von Mik-

rosieben.

Abbildung 16 zeigt die Geometrie eines einzigen Mikrosieblochs. Durch die RegelmaBig-
keit der Struktur gendgt es, in der Simulation ein einziges Loch zu betrachten. Das fiihrt zu
viel kirzeren Rechenzeiten als Simulationen an einer realistischen Keramik. Durch die
verklrzten Rechenzeiten werden viel detailliertere Modell- und Parameterstudien mdéglich.
Von Bosch wurden die experimentell bestimmten Abscheidrate- und Druckabfallkurven
sowie REM - Aufnahmen von aufgewachsenen RuBschichten in Mikrosiebléchern zur
Verfigung gestellt. Aufgrund des urspriinglichen, vereinfachten Anlagerungsmodells des
Fraunhofer ITWM wichen die berechneten RuBschichten und die Abscheidrate- und

Druckabfallkurven deutlich von den Messwerten ab.

Strémung
'\.// ~3

L/ /Strﬁmung

Abbildung 16. Geometrisches Computermodell fiir die Mikrosiebsimulation.

Deshalb wurde ein genaueres Anlagerungsmodell, agglomerierte Partikel und eine adap-
tive Zeitschrittweitensteuerung fir die Berechnung der Trajektorien spharischer Nanoparti-

kel sowie ein weiteres spezielles Untermodell fur die Abscheidung von RuBagglomeraten
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entwickelt und in GeoDict / FilterDict eingebaut. Die Ubereinstimmung von Messung und
Simulation war dann sehr gut. Im Projekt konnte sie nur fur Mikrosiebe und fur zeitlich be-
grenzte Experimente sichergestellt werden, da die bendtigte Rechenleistung flr die Stré-
mungsberechnung in Keramikmodellen bei dieser hohen Auflésung die Kapazitaten der
Rechentechnik am ITWM Ubersteigt. Es wird davon ausgegangen, dass nur an der Ober-
flache der Mikrostruktur die Strémung mit hoher Genauigkeit berechnet werden muss, so
dass die bendtigte Rechenleistung stark reduziert werden kann. Entsprechende Erweite-
rungen der ITWM Codes zur Stromungsberechnung erfolgen derzeit in einem Folgeprojekt
mit dem Fraunhofer IKTS, konnten aber im Verlauf des CorTRePa - Projekts nicht mehr

durchgefihrt werden.

Abbildung 17 zeigt Zwischenschritte bei der Verbesserung des Filtrationsmodells. Beim
Vergleich mit Focused - lon - Beam (FIB) - Aufnahmen von Bosch (Dissertation H.
Schomburg, siehe auch AbschluBbericht Bosch) fiel auf, dass in der Realitat RuBpartikel
viel weiter in das Mikrosiebloch eindringen als in den ersten Simulationen. Nachdem unter
den Partnern entschieden war, dass dieser Effekt real und kein Artefakt der FIB — Auf-
nahmen waren, wurden am Fraunhofer ITWM ein genaueres Partikelverfolgen, ein
detailliertes Partikelanlagerungsmodell, agglomerierte Partikel (siehe Abbildung 19) und
die Mdoglichkeit, angelagerte Partikel nach der Anlagerung zu drehen, eingeflihrt (siehe
Abbildung 20).

Abbildung 17. Schiliffbilder durch mit unterschiedlichen Filtrationsmodellen
aufgebaute RuBanlagerungen Uber einem Mikrosiebloch. Von links nach
rechts wird die ,H6he der Brlcke niedriger bis rechts schlieBlich auch RufB3

im Loch anliegt (vergleiche REM-Aufnahmen im AbschluBbericht von Bosch).
Abbildung 18 zeigt exemplarisch die Darstellungsmdéglichkeiten von RuBanlagerung an

Mikrosieben. Links ist die simulierte REM — Ansicht zu sehen und rechts der dreidimensio-
nale Schnitt durch das Mikrosieb mit angelagerten RuBpartikeln.
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Abbildung 18. REM — Visualisierung mit GeoDict (links) und dreidimensionale
Seitenansicht (rechts) der simulierten Anlagerung von RuBpartikeln an einem
Mikrosieb.

Die REM — Visualisierung vergleicht man am Besten mit den Ergebnissen in der
Dissertation von H. Schomburg, exemplarisch als Abb. 9 im ProjektabschluBbericht
von Bosch.

Abbildung 19 zeigt den Aufbau von Agglomeraten aus einzelnen Kugeln. Fir diese Ag-
glomerate wird in der Simulation der Schwerpunkt bewegt, wahrend sie um diesen
Schwerpunkt noch rotieren kénnen. Die genauen Details der Bewegung kénnen aus den
Ergebnissen des MVT Halle — Wittenberg Gbernommen werden.

Abbildung 19. Aus Kugeln aufgebaute Agglomerate, die RuBpartikel nach-
stellen. Ahnlich wie in Simulationen des MVT kdnnen verschiedene rundere

oder langliche Formen ausgebildet werden, je nach verwendetem Testrul3.
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Abbildung 20. AnstoBen eines agglomerierten Partikels an ein Hindernis und
Weiterbewegung mit der Strémung. Ein Agglomerat in der dargestellten Form

bietet dem Luftstrom so viel Widerstand, dass es sich weiterbewegen kann.

Abbildung 20 illustriert den Bedarf nach Weiterbewegung eines Agglomerates nach der
ersten Kollision. FUr eine Kugel lasst sich noch sinnvoll annehmen, dass sie einfach haften
bleibt. Ein Agglomerat in der dargestellten Form bietet dagegen dem Luftstrom so viel Wi-

derstand, dass es sich weiterbewegen kann.

Nach diesen Verbesserungen fiel der Vergleich mit FIB — Aufnahmen deutlich besser aus
(siehe Abbildung 17 ganz rechts). Auch der Vergleich mit gemessen Druckverlusten war
nun quantitativ moglich — siehe Abbildung 21. Leider waren wegen der extrem hohen not-
wendigen Auflésungen extrem lange Rechenzeiten notwendig, so dass im nachsten Pro-
jekt zu dieser Thematik mit dem Fraunhofer IKTS der Fokus wieder auf einer Verbesse-

rung der Strdmungsberechnung durch lokal adaptive Gitter gelegt wird.
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Abbildung 21. Vergleich der simulierten und gemessenen Abscheidrate an
einem Mikrosieb.

2.2  Voraussichtlicher Nutzen, insbesondere Verwertbarkeit der Ergebnisse

Die Generierung von Keramik-Mikrostrukturmodellen und die Simulation der Filtration von
DieselruBpartikeln ist auch nach dem Ende des Projektes weiterhin interessant fur Ent-
wickler von Dieselpartikelfiltern (Dow, Geo2, Corning, Denso, Eberspacher, Mann +
Hummel, Emitec, GKD Gebrlder Kufferath, ...). Zusammen mit dem Fraunhofer IKTS wird
am ITWM im Anschluss an das Projekt an dem Themenbereich weitergearbeitet und u. a.
die in 2.1 dargestellte Weiterentwicklung der Strémungsberechnung durchgefihrt, um die
flr die Simulation der Filtration von DieselruBpartikeln benétigte Rechenleistung zu redu-

zieren.

Die in GeoDict / SinterGeo implementierte Strukturgenerierungsmethode und Datenbank
sind auch zur Rekonstruktion anderer Mikrostrukturen als Keramiken (dichte
Sinterstrukturen, Schdume, Packungen / Schittungen, ...) und fir die Analyse und Be-
rechnung anderer Materialeigenschaften als Filtereffizenz (Festigkeit, Warmeleitfahigkeit,
akustische Eigenschaften, ...) universell einsetzbar. Bereits wahrend des CorTRePa -
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Projekts wurde GeoDict / SinterGeo in weiteren Industrie- und Forschungsprojekten
eingesetzt.

GeoDict / FilterDict ist allgemein zur Simulation der Abscheidung von Partikeln in geringer
Konzentration aus Gasen oder Flissigkeiten in Mikrostrukturen geeignet. Der Einbau des
hoch aufgelésten Anlagerungsmodells in GeoDict/FilterDict im CorTRePa - Projekt ermdég-
licht nun hochrealistische Simulationen von Nanopartikel - Abscheidung in Mikrostrukturen
bei vertretbarem Rechenaufwand fur die Berechnung der Trajektorien der Partikel. Die
Simulation von Nanopartikel - Abscheidung ist interessant u. a. fir Entwickler von Rein-
raum- oder Atemschutzfiltern (Drager, 3M, MSA Auer, Moldex, ...). Diese sind bereits
Partner des Fraunhofer ITWM oder kénnen in Zukunft dazu werden.

Erst durch die Anwendung der Software in zuklnftigen Projekten entsteht dann der groB3e

Nutzen fur die Allgemeinheit: bessere Filter, die sowohl weniger Energieverlust bewirken
und dabei trotzdem besser filtern.

2.3  Waéahrend der Durchfihrung des Vorhabens dem Zuwendungsempfanger bekannt

gewordener Fortschritt auf dem Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen

Bei anderen Stellen wurde kein Fortschritt im Bereich Simulation der Filtration von Diesel-
ruBpartikeln mit Mikrostrukturmodellen, der Uber den Stand der Arbeiten am Fraunhofer
ITWM hinausgeht, beobachtet. Allerdings zeigt der Hintergrund der letzten Veroffentli-
chungen [3] seitens Toyota (Japan), die Verwendung der Lattice-Boltzmann Methode in
[17] (ebenfalls Japan) sowie die Arbeiten in [18] (USA) einerseits die Richtigkeit des Pro-
jekt - Ansatzes und andererseits das internationale und industrienahe Interesse an der im
Projekt behandelten Thematik und Filtrationssimulationsmethodik. Auch aktuelle Verof-
fentlichungen bezlglich der dreidimensionalen virtuellen Strukturgenerierung von Kerami-
ken, [3] (England) und [12] (Griechenland), zeigen die Aktualitdt und Internationalitat der

Projekt-Thematik und der Struktursimulationsmethodik.
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2.4

Erfolgte oder geplante Veroffentlichungen der Ergebnisse

Konferenzbeitrdge

Emission Solutions in Transportation 2007 Ann Arbour (USA), Rief, S., Kehrwald, D.,
Schmidt, K., Wiegmann, A., Virtual Diesel Particulate Filters.

World Filtration Congress 2008 Leipzig, Rief S., Schmidt K., Wiegmann A., Simulation
of Ceramic DPF Media, Soot Deposition and Pressure Drop Evolution using GeoDict.

Filtech 2009 Wiesbaden, Schmidt K., Rief S., Wiegmann A., Ripperger S., Simulation

of DPF Media, Soot Deposition and Pressure Drop Evolution, angenommen.

World congress on Particle Technology 2010 Nirnberg, Schmidt K., Rief S., Wiegmann
A., Ripperger, S., Microstructure Modeling and Simulation of Nanoparticle Deposition,

eingereicht.

Veroffentlichungen

3

Rief S., Kehrwald D., Latz A., Schmidt K. und Wiegmann A, Virtual Diesel Exhaust
Filters: Simulation of the Structure, Exhaust gas flow and particle deposition, Filtration
Volume 9, Number 4, 2009.

Kilian Schmidt, Dreidimensionale Modellierung von Filtermedien und Simulation der
Partikelabscheidung auf der Mikroskala im DieselruBpartikelfilter, Dissertation,
Technische Universitat Kaiserslautern, Abgabe geplant fir 2009

Erfolgskontrollbericht siehe Anlage
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