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Ansitze zur Beriicksichtigung der zeit- und ortsabhéngi-
gen Eigenschaften von Festkodrperbriicken in DEM-
Simulationen

Approaches to improve existing "bond models" to account for time- and location-
dependent properties of solid-state bridges in DEM simulations

Alexander Haber
Georg Kartnig

Institut fur Konstruktionswissenschaften und Technische Logistik
Forschungsbereich: Konstruktionslehre und Férdertechnik
Technische Univeritat Wien

n dieser Arbeit werden mogliche Ansiitze fiir eine

Erweiterung der bisher in DEM-Softwarepaketen fiir
die Abbildung von kristallinen Festkérperbriicken im-
plementierten Bond-Kontaktmodelle aufgezeigt, mithilfe
derer eine allgemein giiltige Kalibrierung fiir bestimmte
Schiittguter erméglicht wird. Insbesondere soll dadurch
eine Unabhiingigkeit von der konkret bei der Kalibrie-
rung vorliegenden Zeit- und Druckverfestigung erreicht
werden.

[Schliisselwérter: DEM, kristalline Festkirperbriicken, Bonds,
hygroskopisches Schiittgut]

ossible approaches for an extension of the bond con-

tact models implemented so far in DEM software
packages for the imaging of crystalline solid-state bridg-
es are shown in this article. These will allow a general
calibration for a particular bulk material. Especially,
this is intended to achieve independence from the time
and pressure consolidation, which is actually present
during the calibration.

[Keywords: DEM, caking, solid-bridges, bonds, hygroscopic
bulk solids]

1 EINLEITUNG

Weltweit wird iiber alle Produktionsbereiche hinweg,
vor allem aber in der chemischen, pharmazeutischen und
Lebensmittelindustrie, ein grofer Anteil der Giiter in
Form von Schiittgut gelagert, dosiert und transportiert. So
werden beispielsweise jdhrlich etwa 5400 Mio. Tonnen
Schiittgut per Schiff transportiert {54%), wohingegen nur
etwa 1600 Mio. Tonnen (16%) in Containern verschifft
werden. Die restlichen 30% entfallen auf fliissige und gas-
formige Giiter wie zum Beispiel Ol [Unc15].

Die Investitionskosten der in der Regel vollautomati-
schen Forderanlagen fiir Schiittgiiter liegen oftmals im
Bereich von mehreren Millionen Euro, was nicht zuletzt
auch fiir den Zulieferer solcher Anlagen ein entsprechen-
des Risiko im Falle eines Stillstandes zufolge einer Sté-
rung darstellt. Dementsprechend hat die Ausfallsicherheit
der gesamten Anlage sowohl fiir den Betreiber als auch
fiir den Hersteller eine auflerordentlich hohe Prioritit. Bei
problematischen Schiittglitern, wie beispielsweise dem
hygroskopischen Schiittgut Urea, fiihrt dies teilweise zur
Verwendung von Verfahren, die zwar eindeutig wesentli-
che Nachteile gegeniiber anderen Verfahren besitzen, da-
fiir jedoch die n6tige Ausfallsicherheit aufweisen. So wird
zum Beispiel Kristallharnstoff, der nach der Produktion
noch eine gewisse Restfeuchtigkeit aufweist, niemals di-
rekt in vollautomatischen Silos gelagert, sondern in bes-
tenfalls teilautomatisierbaren Hallen, da ein Verklumpen
durch Bildung von Festkorperbriicken sehr rasch zu einem
Totalausfall eines Silos fithren wiirde. Die mit der
Haldenlagerung einhergehenden Nachteile wie schwierige
Dosierung, Mischung und teilweise notwendige manueile
Zwischenschritte liegen dabei auf der Hand, werden je-
doch bisher akzeptiert, da fiir eine Lagerung in Silos all-
gemeine Leitfdden fiir eine ausfalisichere verfahrenstech-
nische Auslegung fehlen.

Mit den immer weiter zunehmenden Rechnerleistun-
gen werden numerische Methoden neben der festigkeits-
technischen Auslegung (Finite Elemente Methode) seit
geraumer Zeit auch fiir die verfahrenstechnische Ausle-
gung und Optimierung (Diskrete Elemente Methode) im-
mer interessanter. Anlagen fiir nicht kohésive Schiittgiiter
kénnen schon seit einigen Jahren mit vertretbaren Re-
chenzeiten mithilfe von DEM-Simulationen untersucht
und optimiert werden. Dazu ist eine geeignete Kalibrier-
routine notwendig, die in mdglichst kurzer Zeit zur richti-
gen Abbildung verschiedener Schiittgiiter in der Simulati-
on fiihrt. Fiir einfache Schiittgiiter sind etliche solcher
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Kalibrierversuche in der Literatur angegeben, bei kohisi-
vem Verhalten fehlen diese jedoch grofitenteils. Ein wei-
teres Problem stellen die in gingigen Softwarepaketen
implementierten Modelle fiir kohdsive Partikeleigenschaf-
ten dar. Im Gegensatz zu nicht kohisiven Schiittgiitern
kénnen deren Eigenschaften sehr stark durch unterschied-
liche Betriebsbedingungen, wie Temperatur, Luftfeuch-
tigkeit oder Druck, beeinflusst werden. So kann selbst ei-
ne fiir einen Betriebspunkt durchgefiihrte Kalibrierung
trotz gleichen Schiittgutes flir einen anderen Betriebs-
punkt nicht mehr giiltig sein. Um daher den Aufwand fiir
die Kalibrierung iiberschaubar zu halten und damit die
DEM-Simulation fiir die Industrie zugénglich zu machen,
miissen die vorhandenen Kontaktmodelle hinsichtlich ih-
rer Einsatzgrenzen erweitert werden. In diesem Artikel
sollen Ansitze fiir die Weiterentwicklung der in Soft-
warepaketen bereits implementierten Bond-Modelle zur
Simulation von durch Kristallisation hervorgerufenen
Festkorperbriicken erldutert werden.

2  PHYSIKALISCHE GRUNDLAGEN DER
FESTKORPERBRUCKENBILDUNG

Schiittgiter, die nicht nur Druck-, sondern auch Zug-
krifte aufnehmen kénnen, werden im Allgemeinen als
kohidsive Schiittgiiter bezeichnet. Nach Rumpf [Rum58]
lassen sich folgende Haftmechanismen unterscheiden:

e  Anziehungskrifte (z.B. Van-der-Waals-Krifte,
elektrostatische Krifte)

o  Fliissigkeitsbriicken
o  Festkorperbriicken

Zur Gruppe der Festkorperbriicken gehéren der Vor-
gang des Sinterns und das Auskristallisieren eines Fest-
stoffes aus einer Losung. Der vorliegende Artikel beschif-
tigt sich ausschlieBlich mit zweitgenanntem Effekt.

Fiir die Entstehung einer Festkorperbriicke aus einer
Losung muss zunichst ein Losungsmittel vorhanden sein.
Im Falle der stark hygroskopischen Schiittgiiter Zucker,
Kochsalz oder Urea wire dies beispielsweise Wasser, da
es sich bei diesen sowohl um wasseranziehende wie auch
wasserlsliche Stoffe handelt. Im industriellen Umgang
mit hygroskopischen Schiittgiitern wird nun unterschie-
den, ob die zum Verklumpen fithrende Feuchtigkeit aus
der Umgebung oder direkt aus dem Schiittgut kommt. Fiir
den physikalischen Vorgang macht dies aber keinen Un-
terschied.

Zunichst versucht jeder Stoff bzw. jedes Partikel des
Schiittgutes einen Gleichgewichtszustand mit seiner Um-
gebung herzustellen. Das hier relevante Feuchtigkeits-
gleichgewicht kann fiir jedes Schiittgut in Abhangigkeit
von der Temperatur durch sogenannte Sorptionsisother-
men dargestellt werden, siche Abbildung 1. Diese be-
schreiben, wie sich eine Anderung der relativen Luft-

feuchtigkeit auf die aus der Umgebung adsorbierte Feuch-
tigkeitsmenge auswirkt.

Bei einer geringen bis mittleren relativen Lufifeuch-
tigkeit stellt sich im Allgemeinen eine weitgehend kon-
stante diinne Adsorptionsschicht um die einzelnen Partikel
ein. Diese beeinflusst das Schiittgutverhalten bei Partikel-
groBen im Millimeterbereich nur sehr gering. Ab einer
kritischen Luftfeuchtigkeit steigt die Materialfeuchte stark
an, da sich an den Kontaktstellen zusitzlich Fliissigkeits-
briicken durch Kapillarkondensation ausbilden.
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Abbildung 1.

Die Versuche von Kirsch et al. [KWB11] an einem
Zwei-Partikelsystem von geprilltem Urea mit einem
Durchmesser von 1-2 mm zeigen entsprechend Abbil-
dung 2, dass eine Variation der relativen Luftfeuchtigkeit
im Gberkritischen Bereich — beispielsweise von 71% auf
72% — eine sehr rasche Anderung des Fliissigkeitsbrii-
ckenradius bewirkt.

Exemplarische Sorptionsisotherme [Sch05]
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Abbildung 2. Einfluss der Luftfeuchtigkeit auf den Fliissig-
keitsbriickendurchmesser zwischen zwei Urea Partikel
[KWBI11]

Weisen die Partikel aufgrund eines vorgelagerten
Prozesses unterschiedliche Materialfeuchten auf, so
kommt es zu Ausgleichsprozessen iiber die Partikelgren-
zen hinweg, wobei wiederum zumindest kurzfristig Fliis-
sigkeitsbriicken gebildet werden. Diese Feuchtigkeit aus
dem Inneren der Partikel kann beispielsweise aus der ent-
haltenen Restfeuchtigkeit eines Schiittgutes nach einem
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Trocknungsvorgang resultieren. Abbildung 3 zeigt sche-
matisch den unterschiedlichen Feuchtegehalt von gréfe-
ren und kleineren Partikeln.

-

. .
L]
Abbildung 3. Restfeuchtigkeit in verschieden grofen Partikel

Aufgrund der Wasserlgslichkeit der oben erwihnten
Schiittgiiter fiihrt die Anwesenheit der Fliissigkeitsbrii-
cken zu einem partiellen Lésen der Partikel. Aus der ur-
spriinglich aus Wasser bestehenden Fliissigkeitsbriicke
wird nun mit zunehmender Zeit eine gesittigte Losung. Je
nach weiterer Verinderung oder Beibehaltung der Umge-
bungsbedingungen konnen folgende zwei Griinde fiir ein
Auskristallisieren aus einer iiberséttigten Losung unter-
schieden werden:

e Erhohung der Umgebungstemperatur und
Kristallisation durch Verdampfung des Lo-
sungsmittels

e Kiristallisation durch Kristallwachstum und
Verlagerung der Fliissigkeitsbriicke

Die in Abbildung 4 gezeigte Verinderung der Parti-
kel- und Briickenform tritt unabhéngig von dieser Unter-
scheidung in Abhéngigkeit von der Lagerzeit auf und gilt
somit fiir beide Fille.

2.1 KRISTALLISATION DURCH VERDAMPFUNG

In diesem Fall wird die fiir die Auskristallisierung
notwendige Ubersittigung der Lésung durch Verdamp-
fung des Losungsmittels erreicht. Die Festigkeit der dabei
entstehenden Festkorperbriicke héngt hier im Wesentli-
chen nicht von der GroBe der vorherigen Fliissigkeitsbrii-
cke ab, sondern vielmehr von der zuvor fiir die Auflsung
des Partikels zur Verfiigung gestellten Zeit und ihr Ein-
fluss auf den Sattigungsgrad der Losung. In [KWB11] ha-
ben Kirsch et al. unter anderem die Bruchfléche von Fest-
kérperbriicken zwischen zwei Urea-Partikeln untersucht.
Abbildung 4 unten zeigt deutlich, dass bei einer kurzen
Lagerzeit nur die Randzone und nicht der komplette
Querschnitt der Fliissigkeitsbriicke auskristallisiert. Die
Ringform der Kontaktzone (Abb. 4, a2) ist vermutlich
damit zu begriinden, dass mit dem Verdampfen des Was-
sers durch Verringerung der Luftfeuchtigkeit zunachst in
den Randzonen eine iibersittigte Lsung aufiritt und dort
die ersten Kristallkeime gebildet werden. In der Folge
kommt es von der Randzone ausgehend zu einem Kris-
tallwachstum, bis samtlicher geloster Stoff auskristallisiert
ist. Unter diesem Aspekt stellt die vollstindige Verdamp-

fung des Losungsmittels lediglich ein definiertes Ende der
Festkorperbriickenbildung dar.

2.2 KRISTALLISATION DURCH KRISTALLWACHSTUM

Werden die von einer Adsorptionsschicht umgebenen
und mit Fliissigkeitsbriicken verbundenen Partikel lange
genug gelagert, so kommt es auch chne duBere Verinde-
rung der Temperatur oder Feuchtigkeit zu einer geséttig-
ten Losung. Durch thermische Energiefluktuationen kann
es im Laufe der Zeit zufdllig zur Entstehung eines Kris-
tallkeims kommen, dessen Radius den fiir stabiles Kris-
tallwachstum benotigten kritischen Radius iibersteigt. An-
schlieBend kommt es durch das Bestreben der
Minimierung der freien Energie eines jeden Systems zum
Kristallwachstum, solange dadurch die Oberfldchenener-
gie reduziert werden kann. Abbildung 4 oben zeigt die
Verdanderung der Partikelgeometrie und Porositit bzw.
Dichte der Festkorperbriicke. Im Zuge des Umlagerungs-
prozesses entsteht aus den zwei urspriinglich sphérischen
Partikeln ein Partikel mit zunehmend zylinderdhnlicher
Form.
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Abbildung 4.  Form und Querschnitt von Feststoffbriicken:
a) 4h Lagerzeit; b) 72h Lagerzeit [KWB11]

Es ist festzuhalten, dass die Festigkeit einer Festkor-
perbriicke nur aus einer Kombination aus Lagerzeit und
GroBe der dabei vorherrschenden Fliissigkeitsbriicke be-
stimmt wird.

Einen weiteren bisher nicht erwidhnten Einfluss auf
die Festkorperbriickenfestigkeit hat die Kompressions-
spannung wihrend der Lagerung. Es zeigt sich, dass hhe-
re Driicke bei gleicher Lagerzeit zu einer erhohten Festig-
keit der Festkorperbriicken fithren. Es wird allerdings
angenommen, dass dieser Effekt auf die Form bzw. GroBe
der Fliissigkeitsbriicke zwischen den Partikeln zuriickzu-
filhren ist und damit bereits in der oben genannten Be-
trachtung enthalten ist.
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