KUNSTSTOFF)XTRA

) Virtual Realities

Digitalisierung beinhaltet Learning by doing

Digitalisierung ist unaufléslich verbunden mit dem Nachhaltigkeitsstreben der Kunststoffindustrie. Das Umstellen
von einer linearen Wirtschaft auf eine zirkuldre allein gentgt jedoch nicht, um nachhaltig und klimaneutral zu
werden. Die Realitdt ist weitaus komplexer.

) Prof. Dr. Rudy Koopmans

«Ready Player One» ist ein 2018 veroffent-
lichter Steven Spielberg Science-Fiction-
Film, der die Abenteuer von Individuen
erzéhlt, die aus einer dystopischen Realitét
in eine virtuelle Spielwelt flichten. In jin-
gerer Zeit kiindigte Facebook-(jetzt Meta-)
Grinder Mark Zuckerberg seine Pléne an,
ein «Metaverse» zu schaffen. Das Konzept,
das reale Leben mit dem virtuellen Leben
zu verschmelzen, indem die Grenzen zwi-
schen physischen und digital geschaffenen
Realitaten zunehmend verwischen, soll zu
einem kommerziellen Ziel werden. Das In-
dividuum kann dann neu geschaffene Wel-
ten als neue digitale Selbstinkarnation, als
Avatar, erleben. Hinter diesen populéren,
sichtbarsten Publikationen und Aussagen,
die die Phantasie der Menschen anspre-
chen, verbergen sich komplexe technologi-
sche Entwicklungen, die von einer Indus-
trie, bestehend aus wenigen sehr grossen
Konzernen und einer Vielzahl kleiner und
mittlerer Unternehmen vorangetrieben
werden. Die Digitalisierungsbranche hat
sich auf alle sozioskonomischen Aktivitdten
weltweit ausgewirkt. Diese Industrie wurde
zum Kreislaufsystem, das den Fluss der
Bits und Bytes reguliert, die es der Gesell-
schaft ermoglichen, zu funktionieren.

Neben einer Vielzahl von publizierten und
popularisierten Spielen, enhanced und vir-
tual reality, Kunstlicher Intelligenz, Indus-
trie 4.0, sozialen Netzwerken, Konferenz-
Moderation, Robotik und vielem mehr gibt
es eine einzigartige zugrunde liegende
Motivation, die die Digitalisierung der Welt
vorantreibt. Der Hauptzweck besteht darin,
Gerdte zu entwickeln, die physische Aufga-
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Bild 1: Die MarketPlace-Plattform ist ein digitaler Arbeitsraum fir die Materialmodellierung in
all ihren Aspekten, einschliesslich der Nachhaltigkeit. (Bilder: zVg)

ben ausfiihren, die tiber die menschlichen
Fahigkeiten hinausgehen. Digitalisierung ist
also viel mehr als Digitisierung, d.h. letzte-
re kopiert die statischen und verfligbaren
Informationen in ein digitales Format. Di-
gitisierung ist der «Daten»-Teil der Digitali-
sierung. Digitalisierung zielt auf die Emula-
tion der Dynamik des Gehirns ab. Einfach
ausgedriickt, geht es bei der Digitalisie-
rung um die Verkntpfung oder den Auf-
bau funktionaler Beziehungen auf der
Grundlage massiver und vielféltiger Daten-
sétze (vergangene und gegenwadrtige sen-
sorische Inputs/Informationen), um Hand-
lungsoptionen oder -szenarien zu
generieren, die eine zuvor gestellte Frage-
stellung adressieren. Die zugrunde liegen-
de Mathematik operiert in Form von Algo-
rithmen, die Millionen von maoglichen
Beziehungen zwischen den verfiigbaren
Datensatzen generieren konnen. Jederzeit,
bei Anderung der Datensétze, kénnen die
gefundenen Beziehungen angepasst wer-
den. Der Kontext oder die Randbedingun-
gen fur die ausgewdhlte Fragestellung hel-
fen, die Beziehungen zu kuratieren und

auszuwahlen, die am besten als entspre-
chende Lésungen in Frage kommen. Die
ultimative Unterscheidung wird durch ei-
nen tatsachlichen Matching-Test ausgelost,
d.h. eine Uberprifung, um herauszufin-
den, ob die vorgeschlagene Losung das
erwartete oder gewlnschte Ergebnis gelie-
fert hat. Ein solcher Test liefert neue Daten
(Feedback) dartber, wie erfolgreich die
gewdhlte Option ist und bildet die Grund-
lage fur die Anpassung der Beziehungen.
Mit anderen Worten, Digitalisierung bein-
haltet learning by doing, d.h. die Verwen-
dung faktischer Erfahrungen (Datensatze),
die dynamisch kombiniert werden (Bezie-
hungen) konnen, um zukinftiges erfolgrei-
ches Handeln (Optionen) zu erméglichen.
Megaschnelle Berechungen, machen den
gesamten Prozess interaktiv, reaktions-
schnell und lebensecht. Diese verdeckten
Abldufe erwecken den Eindruck, dass be-
stimmte Computer (z.B. in der Gestalt von
Robotern) bewusste Entscheidungen tref-
fen kénnen. Der eigentliche Vorteil ist je-
doch, dass schnelle Hardware und intelli-
gente Algorithmen in sehr kurzer Zeit weit



mehr (dynamische) Datensétze verarbei-
ten und verarbeiten kénnen, um Antwor-
ten zu definieren, die Aktionen (Antwor-
ten) — physisch oder virtuell — steuern und
das Feedback erfassen kénnen. Das Feed-
back definiert neue Informationen, die als
Input dienen, um optimierte Beziehungen
zu generieren, die wiederum besser ange-
passte Aktionen bieten.

Kunststoff

Heute und seit Beginn ihres exponentiel-
len Wachstums in den 1950er Jahren
steht die Kunststoffindustrie vor ihrer
grossten Herausforderung, ndmlich sich
neu zu erfinden, um in weniger als 30 Jah-
ren nachhaltig und klimaneutral zu wer-
den. Der Druck der Konsumenten und der
Gesetzgebung nimmt dabei bestandig zu
und zwingt die Industrie (schnell) zu tber-
denken, wie einst sehr erfolgreiche Kunst-
stoffe fortbestehen und das Material der
Wahl bleiben kénnen, um die Funktionsfa-
higkeit einer wachsenden globalen Beval-
kerung abzusichern. Kunststoffe stehen
dabei, im Guten wie im Schlechten, in
Beziehung mit jedem Aspekt der mensch-
lichen Aktivitat sowie jedes Organismus
auf der Erde. Eine einfache populare
wenngleich etwas naive Antwort ist, die
bestehende sogenannte lineare Wirtschaft
in eine zirkuldre umzuwandeln. Dies deu-
tet auf Business as usual hin, wobei die
Industrie nur ihre Chemikalien oder Mate-
rialien zurtickgewinnt und einfach erneu-

erbare Energien anstelle von fossilen
Brennstoffquellen zum Betrieb verwendet.
All dies muss ohne die Emission von Treib-
hausgasen (CO» und Aquivalente), ohne
Verlust von Materialien oder Chemikalien
und ohne weitere Schéden an der Bio-
sphéare geschehen. Die Realitét ist jedoch
weitaus komplexer. Die Biosphére, in der
sich die Menschheit bewegt, ist ein Sys-
tem von Verbindungen und Schleifen, das
sich kontinuierlich entwickelt und veran-
dert und sich an veranderte Klima- und
Umweltbedingungen anpasst. Es ist ein
mehrdimensionales Netz von interagieren-
den Teilen und Prozessen, in dem die
Wirtschaft nur eines von vielen Subsyste-
men ist. Solche komplexen Systeme zu
verstehen ist der erste Schritt hin zur Ent-
wicklung smarter Massnahmen, die nicht
nur der Kunststoffindustrie, sondern der
Menschheit ein langfristiges Uberleben
ermoglichen, und er kann nur mit Hilfe der
Digitalisierung gelingen. Die durch die Di-
gitalisierung ermoglichte Modellierung und
Vorhersage von Wetter und Klima hat sich
von den Modellentwicklungen von Edward
Lorenz in den frihen 1960er Jahren —
dem sogenannten Schmetterlingsmodell
— zu sehr genauen Vorhersagen und Simu-
lationen von Zukunftsszenarien des Ein-
flusses von Treibhausgasemissionen auf
die durchschnittliche globale Erwdrmung
der Biosphére entwickelt. Das Wetter ist
ein komplexes System, das mit einem Satz
gekoppelter (verknpfter) mathematischer
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Gleichungen beschreibbar und mit ausge-
kltgelten, intelligenten Algorithmen I&sbar
ist, um vorherzusagen, was passieren wird.
Das Verstdndnis der beteiligten Variablen
und der definierten Rahmenbedingungen
kann zu einer Analyse der Konsequenzen
und Risiken fuhren, die die optimalen L&-
sungen vorschlagen, um wie im Fall der
Reduzierung der GHG-(Treibhausgas)
Emissionen das Notwendige zu tun. Die
Konsequenz (Ruckkopplungsschleife) je-
der ausgewdhlten Aktion oder Aktionen
kann gleichermassen bewertet werden.
In &hnlicher Weise kann und muss die Di-
gitalisierung dazu beitragen, Losungen zu
entwickeln, um Kunststoffe zu den nach-
haltigen Materialien der Zukunft zu ma-
chen. Die Bemuhungen haben jedoch
gerade erst begonnen und werden — zu-
mindest teilweise — auf der Ebene der
materialwissenschaftlichen Entwicklung im
EU-Horizon-2020-Projekt MarketPlace ver-
anschaulicht.

MarketPlace

Die Entwicklung von Kunststoffen als Ma-
terialien zur Herstellung funktionaler Pro-
dukte, die nachhaltig und klimaneutral in
Bezug auf ihre chemischen Einsatzstoffe,
Synthese, Verarbeitung, Nutzung und
Nachnutzung sind, ist eine komplexe Sys-
temherausforderung. Sehr vereinfacht aus-
gedriickt, sind bei erster Betrachtung die
wissenschaftlichen und technologischen
Herausforderungen multiskalig von kleinen
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Bild 2: Vereinfachtes Prozessdiagramm zur Herstellung eines Keramikteils aus einer hochgefillten Polymerverbindung
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bis grossen Léngenskalen und von kurzen
bis langen Zeitskalen. Die relevante Wis-
senschaft auf jeder Léngen-/Zeitskala wird
mathematisch definiert, in spezifische Al-
gorithmen geformt und typischerweise als
separate Programme aufgesetzt, um spe-
zielle Herausforderungen anzugehen. Um
den gesamten Lebenszyklus des spateren
Produkteinsatzes und nach seiner Verwen-
dung zu adressieren, mussen alle diese
Programme von der atomistischen oder
molekularen (Diskreten) Skala mit der ma-
kroskopischen Materialskala (Kontinuum)
verbunden werden. In einem zweiten Fall
sind Mehrzieloptimierungsalgorithmen er-
forderlich, um alternative Lésungen zu er-
forschen. Dartiber hinaus mussen Pro-
gramme integriert werden, die den
okologischen Fussabdruck und die sozio-
okonomischen Aspekte des gesamten Le-
benszyklus des Produktes bewerten. Die
gesamten Modellierungs- und Simulations-
aktivitdten, die zugehorigen Werkzeuge
und Datenbanken, das Expertennetzwerk,

die Betriebs- und Sicherheitsverfahren, die
Rechenanlagen und vieles mehr werden in
einer zentralen und offenen Anlaufstelle
— der sogenanten MarketPlace-Plattform
— zusammengefthrt (Bild 1). Neue Pro-
gramme und Informationen kénnen von
allen hinzugeftgt, aktualisiert oder ge-
|6scht werden, entweder kostenlos oder
mit kommerzieller Bezahlschranke. Das
Projekt MarketPlace wird durch das EU Ho-
rizon2020 Programm gefordert und orien-
tiert sich an den Empfehlungen des Euro-
pean Materials Modelling Council (EMMC).
Es trdgt zu den Digitalisierungsbemuhun-
gen der EU bei, wobei der Schwerpunkt
auf der Bereitstellung eines virtuellen
Marktes liegt, um einzukaufen, zu erleben
und gemeinsam an komplexen Materialhe-
rausforderungen in all ihren Aspekten, ein-
schliesslich der Nachhaltigkeit, zu arbeiten.

Beispiel
PICC ist im Rahmen von HES-SO — HEIA-
FR Partner im Projekt MarketPlace. Die

Hauptaufgabe von PICC ist die Validierung
der Funktionsfshigkeit der MarketPlace-
Plattform bei der Bewéltigung einer be-
stimmten Materialherausforderung. Als
Beispiel wird die Herausforderung des ke-
ramischen Spritzgiessens von Zahnimplan-
taten untersucht. Wie in Bild 2 gezeigt,
stellt die Modellierung der Herstellung ei-
nes Keramikteils aus einem hochgefullten
Kunststoff mehrere Herausforderungen
auf unterschiedlichen Léngen- und Zeit-
skalen dar. Die Herstellung der Verbindung
zeichnet sich durch die Wechselwirkungs-
physik und -chemie von Polymer und an-
organischem Fillstoff sowie den Einfluss
von Partikelform und -grésse aus. Das
Spritzgiessen erfordert ein Verstédndnis der
Stromung und Partikelverteilung auf Konti-
nuumsebene, um ein «griines» Teil zu for-
men. In einem néchsten Schritt wird das
Polymer pyrolytisch entfernt, um den
«braunen» Teil zu bilden, der schliesslich
gesintert wird, um das endgtltige Bauteil
zu liefern, das sehr spezifische Leistungs-
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Bild 3: Simulationen der Injektion einer hochgefillten Polymermischung an drei verschiedenen Stellen einer Zahnimplantat-Form. Die drei Fdlle
zeigen die Injektionspunkte (oben), die Schweisslinienbildung (Mitte) und den Restverzug und die Schrumpfung fir jeden Fall (unten).

kriterien erfullen muss. Fir jeden dieser
Schritte ist eine sehr ausgefeilte Modellie-
rung erforderlich, um Physik und Chemie
zu erfassen, um die Formintegritdt und die
mechanische Leistungsfahigkeit des fina-
len Bauteils vorherzusagen.

Zundchst muss der gesamte Prozess in ei-
nen  Modellierungsdaten-Workflow
(MODA) umgewandelt werden, der die
erforderlichen Daten, die erforderlichen
Softwaremodule und die physischen Gros-
sen definiert, die notig sind, um schliess-
lich Ausgaben zu erhalten, die die Leis-
tungsaufwertung des Endprodukts
ermoglichen. Bis zu diesem Zeitpunkt im
Modellierungsprozess wurden keine Nach-
haltigkeitskriterien berticksichtigt, obwohl
im Rahmen der MarketPlace-Plattform
mehrere Werkzeuge zur Verflgung gestellt
werden kénnen, um die 6kologischen,
6konomischen und sozialen Auswirkungen
des Zielprodukts zu untersuchen.

Das MODA definiert, welche Schritte mit
den auf der MarketPlace-Plattform verfig-
baren Tools zu unternehmen sind. Bei-
spielsweise kann, die Vermischung des
Polymergranulats und des anorganischen
Pulvers simuliert werden, um eine homo-
gene Verbindung zu erhalten, die in einen
«griinen» Teil gegossen werden kann.

Wie in Bild 3 gezeigt, kann der Spritzgiess-
prozess dann fur verschiedene Injektions-
punkte simuliert werden, um die am bes-
ten geeignete Teileproduktion zu bewerten,

die letztlich ein Keramikteil liefert, das alle
Leistungsanforderungen erfllt.

Weitere Modellierungen des Debonding-
und Sinterprozesses kdnnen dann unter
Verwendung der verfligbaren Programme
auf der MarketPlace-Plattform durchge-
fuhrt werden. Fachkundige Hilfe findet der
Nutzer im Bedarfsfall innerhalb von Mar-
ketPlace. Dies kann z.B. in Form des Auf-
baus des Modellierungsaufwands oder der
Durchfuhrung der Modellierung mit even-
tueller Schulung des einzelnen Modellie-
rers erfolgen.

Perspektiven

Die MarketPlace-Plattform ist nur der An-
fang einer wissenschafts- und technologie-
getriebenen digitalen Plattform zur Weiter-
entwicklung von Materialldsungen fur die
Industrie, einschliesslich der Kunststoffin-
dustrie. Bis heute ist die Realisierung der
vollumfanglichen Funktionsttichtigkeit des
MarketPlace, wie man es sich anhand von
«Ready Player One» vorstellen kann, je-
doch noch in weiter Ferne. Aber die Mar-
ketPlace-Plattform als Avatar zu betreten
und mit anderen Avataren zu interagieren,
um gemeinsam nachhaltige Kunststoffma-
terialien und -produkte in der virtuellen
Welt der Polymere, Extruder, des Pro-
duktdesigns, der Verwendungen und
Nachnutzungen zu bauen und zu verbes-
sern und dabei gleichzeitig die Leistungs-
eigenschaften und Nachhaltigkeit vollstan-

dig zu bewerten, ist kein Ding der
Unmaglichkeit mehr, sondern liegt bereits
in greifbarer Zukunft.
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