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Einfuhrung

Seit 2004 hat sich die globale Aluminiumproduktion
bis 2024 auf Gber 73 Mio. t verdoppelt. Zusatzlich
werden weitere 35 % sekundares Aluminium welt-
weit verarbeitet’. Dabei tragt der Aluminiumsektor
zu 2 % zu den weltweiten Tribhausgasemissionen
bei. Aluminium zeichnet sich durch eine geringe
Dichte von 2,7 kg/dm? aus, sowie durch eine sehr
gute Verarbeitbarkeit und Witterungsbestandig-
keit. Durch diese Eigenschaften wird auch kanftig
die Attraktivitat von Aluminium als Konstruktions-
metall bewahrt. Die Herstellung von Primaralumi-
nium ist jedoch extrem energieintensiv
(ca. 167.748 MJ/t) im Vergleich zu Sekundaralumini-
um (ca. 11.160 MJ/t), sodass sich durch Verwendung
von Letzterem der Energieverbrauch um bis zu
93 % senken Iasst?. Gleichzeitig belasten der Bauxit-
abbau und der dabei anfallende Rotschlamm Um-
welt und Mensch gleichermalBen. Pro Kilogramm
primares Aluminium fallen etwa zwei Kilogramm
Rotschlamm an3.

Um einen geschlossenen Kreislauf zu realisieren, ist

ein Paradigmenwechsel notig: Derzeit wird Schrott
meist mit Schreddern zerkleinert und grob sortiert.

Sortieren

Schrott

Produkt

Aufgrund starker Verunreinigungen wie Eisen, Kup-
fer und Zink kommt es folglich haufig zur ,Verdun-
nung” mit Primarmaterial. Andernfalls kdnnten die
Eigenschaften der Legierungen durch die Verunrei-
nigungen beeintrachtigt werden. Eine interne Pri-
fung zeigte, dass End of Life- (EoL) -Schrott mit Zink-
gehalten > 1 % sich nur fUr eine Standardlegierung
nach DIN EN 1706 (EN AC-46500) eignet. Ohne aus-
reichende Zumischung von Primarmetall droht
Downgrading oder Downcycling. Prognostiziert
wird ein Uberschuss an Schrott, der weder in Guss-
noch in Knetlegierungen verwendet werden kann:
ca. 4,2 Mt in 2030, bis zu 18,3 Mt in 2050* ®. Eine
prazisere Sortierung zu einem friheren Zeitpunkt
im Recyclingprozess, mithilfe fortschrittlicher Ana-
lytik und Kl, gilt als Hebel, um diese Uberschiisse zu
vermeiden. Als aussichtsreiche Analysemethoden

s.FaLpo 2024

2s. Schmitz 2014
3s. ALTENPOHL 2005
4s. Bever 2024

°s. Eynpe 2022

©s. Moparesi 2014

Schmelzen

Abbildung 1: Zirkuldres Modell als Sinnbild fiir die anzustrebende Kreislaufwirtschaft (Quelle: © Fraunhofer IGCV)
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dienen XRF (X-Ray Fluorescence) und LIBS (Laser In-
duced Breakdown Spectroscopy), welche offline
oder inline einsetzbar sind. LIBS ist aufgrund seiner
Wirkweise zwar oberflachenbasiert, bei typischen
monolithischen Gussteilen mit homogener Zusam-
mensetzung ist dies jedoch kein Nachteil. Zukunftig
soll die Demontage vor dem Zerkleinern intensiver
vorangetrieben werden, beispielsweise bei Bautei-
len wie Radtragern und Radern (Felgen), wodurch
ein  Closed-Loop-Recycling  ermoglicht  wird
(Abbildung 1).

Forschungs- und Entwicklungsbedarf ergibt sich
aus dem Mangel an fortschrittlichen computerge-
stutzten Werkzeugen, die numerische Vorhersagen
auf Basis des verfligbaren und gut sortierten
Schrottmaterials ermoglichen. Die Entwicklung be-
nutzerfreundlicher Software, die auch von weniger
erfahrenen Bedienern genutzt werden kann, ver-
bessert die Schmelzprozesse erheblich und tragt
dazu bei, hochleistungsfahige Ziellegierungen aus
Schrotten zu erschmelzen. Gusslegierungen sind
darauf ausgelegt, Bauteile zu bilden, die hohen Be-
anspruchungen standhalten missen, wie Antriebs-
Fahrwerks- oder Strukturbauteile des Automobils.
Aber auch in Schienenfahrzeugen oder im Schiffs-
bau finden sich vielerlei Anwendungen fur hoch-
wertige Gussteile aus Aluminium. Daher sollte der
Ansatz genutzt werden, mit spezifischen Kalkulati-
onswerkzeugen Giel3ereien dabei zu unterstutzen,
Recyclingstrategien zu optimieren und hohe Quali-

tatsstandards in der Legierungsproduktion zu wah-
ren. Zudem wird die Vorhersagbarkeit hinsichtlich
der Rohmaterialien verbessert und ermoglicht
einen kosteneffizienten Schmelzprozess’.

Die daraus ableitbaren Herausforderungen kénnen
wie folgt beschrieben werden:

©® Bestehende Systeme sind oft hochspezialisiert
und verlangen einen hohen Grad an Expertise in
der Bedienung.

o Oftliegt die Entwicklung derartiger Systeme
langere Zeit zurtck und spiegelt nicht den Stand
der Technik wider.

® In den meisten Fallen werden Berechnungs-
programme nur fur eisenbasierte Legierungen
angeboten; andere metallische Legierungen, wie
Aluminiumlegierungen, finden keine Berlck-
sichtigung.

® Programme zur Berechnung der Legierungs-
zusammensetzung werden in der Regel nur als
Bestandteil umfassender Losungen angeboten,
was die Kosten erhéht und den Zugang er-
schwert.

7's. Hussain 2007
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Jberlegunge

wandte Meth

Mit der Entwicklung des Alloy Calculators wird ins-
besondere die Nichteisenindustrie adressiert. Als
Grundpramisse galt zu Projektbeginn, dass die
Software niederschwellig anwendbar und benut-
zerfreundlich sein soll. Die oberste Zielsetzung war,
mit dem Tool fUr einen besseren Schrottausnut-
zungsgrad und einen effizienteren Schmelzbetrieb
zu sorgen.

Daher fiel die Wahl auf eine webbasierte Losung,
um Tablets oder Smartphones innerhalb der Infra-
struktur mit einbinden zu kénnen. Dartber hinaus
wird Akteuren entlang der Wirkungskette die Mog-
lichkeit gegeben, barrierefrei GUber Datenbanken zu
kollaborieren (Schrotthandler - Sortierbetriebe -
Giel3ereien).

Die mathematische Grundlage fur die Losung des
Problems liefert eine Massenbilanz der Legierungs-
elemente, siehe Gleichung 1.

C1,8i C2,Si C1inSi

CZiel,Si (1)
x| e+ :

cxp =
C1,Al C2,Al

Cn,Al CZiel, Al

Die Gleichung 1 kann weiterfihrend zusammen-
gefasst werden, sodass das typische Format eines
linearen Gleichungssystems entsteht. Die Matrix C
in Gleichung 2 beinhaltet alle Elementgehalte der
Einsatze und der Vektor ¢, die Elementgehalte der
Ziellegierung.

Ziel

C1,si Cn,Al X1

CZiel )
= : & C X = Cgial

C1,Al Cn,Al Xn CZiel,Al
Zusatzlich muss Gleichung 3 aus Grunden der Mas-

senerhaltung erfullt sein, da die Gesamtmasse der

Grundlegende
N und ange-
oden

erzeugten Legierung der Summe der Einzelmassen
der Einsatze entsprechen muss.

E (3)
S -1
i=1

Da fur derartige Gleichungen typischerweise kei-
ne analytisch-exakte Losung gefunden werden
kann, wird nach einer bestmdglichen numerischen
Anndherung des Problems gesucht. Gleichung 4
stellt das zugrunde liegende Minimierungsproblem
dar, wobei das Quadrat der euklidischen Norm der
Abweichung als Vergleichswert flr den Fehler her-
angezogen wird.

min

2

2
|C ®x — cziel 3 (4

FUr den Nutzer ergibt sich folgender Ablauf:

Bereitstellen einer Vielzahl von Ausgangslegie-
rungen mit bekannten Anteilen der Legierungs-
elemente

Auswahl einer Ziellegierung und Festlegen der
Gesamtmasse der Ziellegierung

Optional Festlegen von Prioritaten einzelner
Legierungselemente

Festlegen von Mindesteinsatzmengen einzelner
Ausgangsmaterialien

Berechnung der Anteile der Ausgangslegierun-
gen mit Hilfe eines Algorithmus

Der Alloy Calculator als Enabler fur niederschwelligen Sekundaraluminiumeinsatz ¢ 7



o Herstellung der Ziellegierung aus einer oder
mehreren der bereitgestellten Ausgangslegie-
rungen entsprechend der vom Algorithmus
berechneten Anteile

Die Rechenweise sei hier als Resultat der Entwick-
lung des Tools erlautert:

Im Frontend wahlt der Benutzer eine Teilmenge von
Legierungen aus, woraufhin die dabei erfassten Le-
gierungs-IDs Uber eine Application Programming
Interface (API) an das Backend Ubermittelt werden.
Im Backend werden diese IDs in die zugehdrigen Ba-
sislegierungswerte (BLW) aufgeldst, wobei die BLW
idealerweise als Mittelwert mehrerer Messungen
interpretiert werden, um Rauschkomponenten zu
reduzieren. Die aufgeldsten BLW bilden zusammen
mit der Ziellegierung (ZL) die Eingaben fur die Be-
rechnungseinheit im Backend, die daraufhin die op-
timale Mischung ermitteln soll. Die mathematische
Modellierung zielt darauf ab, aus den BLW eine Fak-
torvariante f R" zu bestimmen, so dass das Modell
den Vorgaben der gewlinschten ZL méglichst genau
entspricht und anschliefende Mengenvorschlage
der vorgegebenen Lagermaterialien im Endgemisch
liefert.

T

Die zentrale Fehlerfunktion wird wahlweise von
zwei unterschiedlichen Algorithmen, Non-Nega-
tive Least Squares (NNLS) oder Sequential Least
Squares Programming (SLSQP) ausgeflhrt. Die
Wahl der Algorithmen erfolgt im Hintergrund und
ist abhangig von den Nutzereinstellungen. Diese
kann wie folgt angeschrieben werden:

Fehler(NNLS), (SLSQP) = J i{pn l:(i CniXi — CZieln) — t]}2 (5)
n=1 i=0

wobei:

P, Gewichtungsfaktor des n-ten Legierungs
elements

Coi Anteil des n-ten Legierungselements

Xi Entscheidungsvariable (0-1)

C,en  Zielwertdes n-ten Legierungselements

t Tendenzfaktor

innerhalb der geschwungenen Klammer findet die
euklidische Norm Berucksichtigung.

Der Tendenzfaktor t nimmt bei der Anwendung von
NNLS automatisch den Wert Null an.

8« Der Alloy Calculator als Enabler fur niederschwelligen Sekundaraluminiumeinsatz



Der Legierungsrechner in
der Anwendung

Die Rechnung basiert auf den Vorgaben zu inner-
halb des Systems verfluigbaren Materialien, respek-
tive Schrotten, Neumaterial, einzelnen Legierungs-
elementen bzw. Vorlegierungen. Des Weiteren kann
optional ein Vorgabewert fir die Priorisierung von
Elementen vorgenommen werden. Den Vorgabe-
materialien kdnnen Mindestaufgabemengen zuge-
wiesen werden, die in der Berechnung bertcksich-
tigt werden. Das fur den Nutzer sichtbare Frontend
ist in Abbildung 2 dargestellt. Die Oberflache ist
intuitiv gestaltet, und kann Uber gangige Browser
aufgerufen werden. Damit ist das Tool plattformun-
gebunden und kann auch auf Endgeraten wie Tab-
lets oder Smartphones bedient werden. Die Daten
werden zentral abgelegt und kénnen, abhangig von

den jeweiligen Nutzerrechten Uber eine Historie
abgerufen werden. Jede Berechnung ist individuell
und wird systemseitig mit einer eindeutigen ID ab-
gelegt, womit sie rlckverfolgbar aus der Historie
wieder aufgerufen werden kénnen.

Im Folgenden lassen sich Tendenzen und Prafe-
renzen zur Berechnung vorgeben. Diese geben
die Prazision der Zielwerte vor, betreffend einzel-
ne Legierungselemente. Das dazugehdrige Fenster
l[dsst sich mit dem Button ,Settings” 6ffnen. Stan-
dardmaRig sind neben dem Basiswerkstoff Alumi-
nium 14 verschiedene Legierungselemente hinter-
legt. Die Einstellungen lassen sich Uber einfache
Regler vornehmen, siehe Abbildung 3.

Show History

Einsatzmaterial vorgeben

LA Ld LWL L L

Settings | Start Calculation

Abbildung 2: Ansicht des Frontend der browserbasierten Anwendung des Legierungsrechners (Quelle: © Fraunhofer IGCV)
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Advanced Settings

Description Si Fe Cu Mn Mg Cr Zn Pb Sn Ti Zr Ga ' Al
Preferences

50% 50% 50% 50% 50% 50% 50% 50% 50% 50% 50% 50% 50% 50% 50%
Tendencies

0% 0% 0% 0% 0% 0% 0% 0% 0% 0% 0% 0% 0% 0% 0%

Abbildung 3: Méglichkeiten der Einstellungen Preferences/Tendencies; diese ermdglichen prizisere Berechnungs-
ergebnisse bezogen auf einzelne Legierungselemente (Quelle: © Fraunhofer IGCV)

Anhand eines Beispiels soll die Funktions-
fahigkeit des Legierungsrechners demons-
triert werden. Dazu sollen die Konfigura-
tionen aus Tabelle 1 zum Einsatz kommen.

Die beiden unterschiedlich agierenden
Algorithmen werden, wie weiter oben be-
schrieben, durch die optionale Wahl von
Praferenzen beschrieben und werden
ebenso zur Anwendung kommen.

In diesem Beispiel wird auf die Vorwahl
von Praferenzen verzichtet. Die Berech-

Rolle Bezeichnung
Ziellegierung AlISi5Cu1Mg
Einsatzmaterial AlCuU4Ti

AlSi7Mg
AlSiTMg

AlCu4Mg1 AISITMg

Tabelle 1: Berechnungsbeispiel bei Legierungsrechner

nung von genormten Legierungen bezieht
sich stets auf die Mittelwerte der gemaR
Norm zulassigen Gehalte. Fir Maximalan-
gaben, wie es fur Verunreinigungen und
Begleitelemente Usus ist, wird der Maxi-
malwert herangezogen. In Abbildung 4
ist die Ausgabe der Berechnung zu sehen.
Das Berechnungsprotokoll (Calculation
Report) gibt die einzusetzenden Mengen
der einzelnen gewahlten Legierungen aus.
Damit verbunden ist ein Soll-Ist Abgleich,
welcher mittels Balkendiagramm visuali-
siertist.

genormte
Bezeichnung

EN AG45.300 keine
EN AG21.100
EN AG42.000

EN AW-6082

EN AW-2024

10« Der Alloy Calculator als Enabler fur niederschwelligen Sekundaraluminiumeinsatz
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Calculation Report

\

~ Fraunhofer

45300: AISi5CulMg IGCV

Material Composition

21100: AICu4Ti

42000: AlISi7Mg

6082: AISi1lMgO0 2024: AlCu4Mgl

10.725 kg 69.587 kg 5.215 kg 13.993 kg

Total Mass: 99.519 kg

Current match rate: 99.72%

Material Composition Element Composition Deviation

0.05
ACudTi ACudMgl
_ 0.00 4
ASIIMg0
£
= _0.05 -
=
2 0101
W
(=]
-0.15 -
ASiTMg

FLOPOCIP P TN
Elements

Abbildung 4: Ergebnis der Berechnung aus obigen EingangsgrofSen; Die Prdzision ist bereits mit Standardbedingungen
sehr hoch Empfehlungen werden angegeben, um beispielsweise mit Reinelementen die Treffsicherheit noch weiter zu
erhéhen (Quelle: © Fraunhofer IGCV)

Im unteren Teil des Reports ist die Legie-
rungszusammensetzung dargestellt, in-
klusive Sollwerten, welche der Datenbank
entnommen ist. Die Darstellung unten
lasst auf einen Blick erkennen, ob sich
die errechnete Legierung innerhalb der
Grenzen befindet. Der untere Teil des Be-
rechnungsprotokolls ist in Abbildung 5 zu
sehen.

Wie in der Ausgabe zu erkennen, wurde
die Einhaltung der Legierungskonfigura-
tion laut Norm bereits mit den Standard-
einstellungen erftllt. Durch den Nutzer
mogliche Einstellungen, wie z.B. Mindest-
einsatzmengen von einzelnen Schrottsor-
ten, wirden zu einer veranderten chemi-
schen Zusammensetzung fihren und ggf.
den Kupfergehalt auf einen Uberkritischen
Wert ansteigen lassen.

Der Alloy Calculator als Enabler fur niederschwelligen Sekundaraluminiumeinsatz 11

Spurenelemente, welche oft unerwtnscht
sind, wie z.B. Eisen, werden fur die Be-
rechnung der Norm entnommen. Da hier
Maximalwerte vorgegeben und fir die Be-
rechnung der Mittelwerte herangezogen
werden, entspricht dieser Endwert nicht
zwangslaufig der tatsachlichen Konzen-
tration im Material. Oft weisen Gusstei-
le wesentlich niedrigere Werte auf als in
der Norm zulassig. Des Weiteren wurde
in obiger Modellrechnung eine Legierung
gewahlt, welche ein hoherer Eisengehalt
zulassigist als in den gewahlten Ausgangs-
legierungen, was die Abweichung von 0,18
% erklart. Der Wert fur Magnesium liegt
rechnerisch mit 0,04 % Uber dem Mittel-
wert der vorgegebenen Beimengung. Da
sich der Wert innerhalb der Normgrenzen
befindet, ist aber auch dies unkritisch. Au-
Rerdem neigt Magnesium aufgrund seiner



Details: 45300: AISi5CulMg and calculated values

Si Fe Cu Mn Mg Cr Ni Zn Pb Sn Ti Zr Ga V
5.0 0.7 125 0.55 0.5 0.0 025 015 0.2 01 015 00 0.0 0.0
502 052 1.25 0.42 054 0.01 01 015 014 0.07 015 0.0 0.0 0.0

+0.02

-0.18 0.0 -0.13 +0.04 +0.01 -0.15 -0.0 -0.06 -0.03

Comparison of *45300: AlSi5CulMg’ and calculated alloy

Mass [kg]
o = N W e

iim

Cu Mn Mg T Ni Zn Pb Sn T Zr

BN Calculated alloy

i
Fe

Abbildung 5: Unterer Teil des Berechnungsprotokolls mit Hilfe der zuldssigen Grenzen aus der Norm (fiir Gusswerkstoffe
DIN ISO 1706) (Quelle: © Fraunhofer IGCV)

erhohten Sauerstoffaffinitat zu modera-
tem Abbrand, weshalb eine etwas héhere

gleichzeitig 10 verschiedene Einsatzmate-
rialien von der Software verarbeitet wer-

Konzentration vorgehalten werden kénn-
te. Da dieser Effekt jedoch ofenabhangig
ist, wurde er nicht berucksichtigt.

Der Silizium- und Kupfergehalt erfahrt
eine exakte Berechnung. Derzeit kénnen

den, wobei Werkstoffe aus der deutschen
Normenreihe, sowohl Knet- als auch Guss-
legierungen eingepflegt sind. Die Daten-
banken sind frei erweiterbar und Uber
eine Backend- GUI zuganglich.

12« Der Alloy Calculator als Enabler fur niederschwelligen Sekundaraluminiumeinsatz




tor

A, Cu, Zn

CO2 Optimized

Zusammenfassung und

Ausblick

Der Alloy Calculator ist eine webbasierte Losung
zur Optimierung der Legierungszusammensetzung
aus verfugbaren Ausgangslagen. Kernziel ist es, aus
bestehenden Legierungen eine Ziellegierung unter
Berucksichtigung von Normen und Randbedingun-
gen zu erzeugen, ohne Downgrading zu riskieren.
Die Losung basiert auf einer Massenbilanz- bzw.
linearen-Gleichungssystem-Logik und minimiert
die Abweichung der gemischten Eingaben von der
gewulnschten Zielzusammensetzung. Anwender de-
finieren Ausgangslegierungen, Ziellegierung, Priori-
taten und optionale Mindesteinsatze; der Rechner
bestimmt die passenden Anteile der Ausgangsla-
ger und erstellt ein Berechnungsprotokoll sowie
Berichte.

Der Benutzer greift Uber ein benutzerfreundliches
Frontend auf den Rechner zu, wahlt Legierungen
aus, setzt Ziellegierung und Randbedingungen und
Ubermittelt Prioritdten. Im Backend werden die
BLW-Werte (Basislegierungswerte) aus Messdaten
extrahiert und gemittelt, um die Eingaben zu stabili-
sieren. Eine APl verbindet Frontend und Optimierer,
der die Anteile der Ausgangslagen ermittelt und
die Zjellegierung zusammensetzt. Die Lésung nutzt

.;h,_

wahlweise NNLS oder SLSQP, um eine moglichst ge-
naue Mischintention zu erreichen, und liefert neben
den Anteilen ein Berechnungsprotokoll sowie einen
Bericht zur Nachvollziehbarkeit. Analytik-Tools wie
XRF und LIBS kdnnen offline oder inline eingesetzt
werden, um Schrottmaterialien zu bewerten und die
Sortierung zu unterstutzen.

ZukuUnftig soll der Rechner betrieblichen Ablaufen
angepasst werden. Dazu werden erweiterte Legie-
rungsdatenbanken und verbesserte Kl-gestutzte
Vorschlage zur Sortierung,

Materialauswahl und Qualitatsbewertung mit einbe-
zogen. Eine Standardisierung der Datenaustausch-
formate sowie eine starkere Integration in indust-
rielle Arbeitsablaufe sind geplant, um Transparenz,
Nachvollziehbarkeit und Effizienz im Closed-Loop-
Recycling weiter zu erhéhen. Uber empirisch ermit-
telte Zusammenhange kénnen zusatzliche Kriterien
berlcksichtigt werden, nebst der Priorisierung eines
optimierten CO2-Footprints. Langfristig sollen KlI-
gestutzte Optimierer und Echtzeit-Feedback die Ge-
nauigkeit und Geschwindigkeit der Mischvorschlage
weiter verbessern.

Der Alloy Calculator als Enabler fur niederschwelligen Sekunddraluminiumeinsatz < 13
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API
BLW
dm3
EOL
f

ggf.

GUI

kg

KI
LIBS
Mio
MJ
Mt
NNLS

SLSQP

XRF
z.B.

ZL

Application Programming Interface
Basislegierungswert

Kubikdezimeter

End of Life

Faktorvariante

gegebenenfalls

Graphical User Interface
Identifikationsnummer

Kilogramm

Kunstliche Intelligenz

Laser Induced Breakdown Spectroscopy
Millionen

Megajoule

Megatonne

Non-Negative Least Squares
Sequential Least Squares Programming
Tonne

X-ray fluorescence spectroscopy

zum Beispiel
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