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FUr neuartige, starke Dauermagnete besteht in den Zukunfts-
branchen Elektromobilitdt und Erneuerbare Energien zurzeit
eine sehr groBe Nachfrage. Die aktuell eingesetzten Dauer-
magnete enthalten die Seltenerdmetalle Neodym und Dys-
prosium. Die Versorgungssicherheit dieser Elemente wird als
kritisch eingestuft, da sie zu 90 Prozent aus China importiert
werden und ihre Preise am Markt stark schwanken. Wir haben
uns die materialwissenschaftliche Aufgabe gestellt, durch
Computational-Screening-Simulationen nach neuartigen
intermetallischen Phasen mit guten hartmagnetischen
Eigenschaften zu suchen. Solche Substitutionsmaterialien
sollen méglichst geringe Mengen an Seltenerdmetallen und
ansonsten leicht verflgbare, ungiftige und kostengtnstige
Rohstoffe enthalten.

High Throughput Screening zur effizienten Suche nach
neuen Materialien

Die systematische Suche nach neuen Materialien mit konven
tionellen Simulationsmethoden ist sehr aufwandig. Der HTS-
Ansatz (High Throughput Screening) stammt urspriinglich

aus der Pharmaforschung und beruht auf kombinatorischen
Variationen verschiedener Prozessparameter oder Ausgangs-
materialien, um in kurzer Zeit geeignete Materialien zu iden-
tifizieren. Wir verwenden diesen innovativen Ansatz, um fir
eine Vielzahl moglicher Strukturen und Zusammensetzungen

von intermetallischen Phasen deren Stabilitdten und Magnetei-

genschaften automatisiert zu berechnen. Um die konstruierten
Strukturen zu bewerten, nutzen wir am Fraunhofer IWM eine
schnelle Methode der Dichtefunktionaltheorie. Diese erlaubt
die Berechnung intrinsischer Eigenschaften wie Bildungsener-
gien, magnetische Momente und effektive Austauschintegrale
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1 CaCus-Struktur einer Magnetphase. Im Kristallgitter werden

Seltenerd- (blau) und Ubergangmetallatome (rot) kombiniert.
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2 Magnetmomente flir RE-Elemente (RE: rare earth) in Magnetphasen

mit CaCus-Struktur. Simulationen liefern systematische, fir das Material-

design nutzliche Trends.
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flr einige 1000 Verbindungen pro Woche (siehe Abbildungen
1 und 2). Die Ergebnisse kdnnen in verschiedenen Formaten
gespeichert und als Materialdatenbank genutzt werden.

Vorhersage von hartmagnetischen Materialkenndaten
Im BMBF-Projekt »REleaMag« haben wir, zusammen mit
Kollegen von der Robert Bosch GmbH, die HTS-Methodik
fir Magnetphasen entwickelt. Mittlerweile haben wir im Rah-
men des Fraunhofer Leitprojektes »Kritikalitat Seltene Erden«
auch eine approximative Berechnung von fir Hartmagnete
wichtigen Kenndaten zur magnetokristallinen Anisotropie
implementiert. Durch die Wahl von Suchkriterien wie glnsti-
gen Bildungsenergien, hohen Magnetmomenten und hohen
Kristallanisotropien kénnen aus einer Materialdatenbank
vielversprechende hartmagnetische Verbindungen gefiltert
werden. Bereits im Projekt REleaMag konnte ein neues hart-
magnetisches Material theoretisch vorhergesagt und experi-
mentell nachgewiesen werden. Dies weist auf ein hohes
Erfolgspotenzial der HTS-Methodik in Bezug auf leistungsstarke
Dauermagnete hin.

Simulation der Mikrostruktur

Die makroskopischen Eigenschaften eines Dauermagneten
sind nicht nur durch intrinsische Magneteigenschaften von
Einkristallphasen bestimmt. In realen Magneten spielt die
Mikrostruktur, also die Anordnung und Ausrichtung von
Kristalliten verschiedener Phasen, eine groBe Rolle. Insbesondere
zur Erzielung einer hohen Anisotropie und hoher Koerzitivfel-
der ist ein Materialdesign der Mikrostruktur unverzichtbar. Wir

analysieren daher auch den Einfluss von strukturellen Defekten

wie Stapelfehlern, Korngrenzen (siehe Abbildung oben) und
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Korngrenze in Fe,CoGa (Fe: rot, Co: grun, Ga: blau);

Fir solche Defekte berechnen wir Magnetmomente im

Vergleich zu Daten fir perfekte Kristalle.

Phasengrenzen auf die Magneteigenschaften. Das Ziel ist
hierbei nicht, solche Defekte zu vermeiden, sondern ihre
Effekte Uber eine Analyse lokaler Magnetmomente und
Anisotropieparameter aufzuklaren und fir die Optimierung
der Magneteigenschaften nutzbar zu machen.

Ein mit dem rechnergestutzten Materialdesign entwickeltes
Magnetmaterial kann dann in Energiekonversionssysteme

wie Elektromotoren und -generatoren integriert werden.

Mit dem Materialdesign kénnen wir Industriepartner dabei
unterstitzen, ihre Wettbewerbsfahigkeit mit der Entwicklung
innovativer Funktionsmaterialien zu sichern.
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