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Modellierung der Ausscheidungsbildung in Mehr-
Komponenten Werkstoffen — Aspekte der
numerischen Integration der Ratengleichungen

In einem gemeinsamen Forschungsprojekt der TU Graz, der Montanuniversitat
Leoben, des Materials Center Leoben und der Akademie der Wissenschaften der
tschechischen Republik in Brinn wurde in den vergangenen 5 Jahren ein
physikalisches Modell zur Beschreibung der Ausscheidungsbildung in mehr-
komponenten, mehrphasen Werkstoffen entwickelt. Das Modell basiert auf der
Anwendung des thermodynamischen Extremalprinzips (maximale Entropieproduktion,
L. Onsager, 1931) auf einer Mean-Field Formulierung des Ausscheidungsproblems in
festen Werkstoffen. Die gewahlte Formulierung erlaubt die Anwendung auch fir
komplexe, reale Werkstoffe, was den Modellierungsansatz zu einem wertvollen
Werkzeug der Werkstoffsimulation macht. Im Vortrag wird der physikalische
Hintergrund des Modells kurz beleuchtet. Wesentliches Augenmerk wird auf die
mathematische Formulierung des Problems gelegt, welche auf die Ldésung eines
gewdhnlichen Differentialgleichungssystems fiihrt. Da die Nebenbedingungen bei der
Integration, hier vor allem die Massenerhaltung, numerisch anspruchsvolle
Themenstellungen aufwerfen, werden die Ansatze fir eine effiziente numerische
Integration der Ratengleichungen diskutiert. Das Potenzial fir eine weitere
Optimierung der Algorithmen wird ausgelotet.
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