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AiF-Forschungsvorhaben-Nr.: 14767 N
Bewilligungszeitraum: 01.05.2006 — 31.10.2008
Forschungsthema: Computergestutzte Simulation der Zementhydrata-

tion und der Gefligeentwicklung zur Berechnung
der Zementnormdruckfestigkeit im Alter von 28 Ta-
gen anhand von Klinkerkenndaten

Anhand von insgesamt rund 50 in Deutschland hergestellten praxisiiblichen Zementen unter-
schiedlicher Zusammensetzung wurde untersucht, ob mit Hilfe der Software ,Virtual Cement and
Concrete Testing Laboratory (VCCTL)" die Berechnung der Zementnormdruckfestigkeit im Alter
von 28 Tagen anhand von Zementkenndaten méglich ist.

Als Eingabedaten fiir die Simulationsberechnung dienten chemisch-mineralogische bzw. physika-
lische Parameter von Zement und Gesteinskérnung sowie Kenndaten, die tUber die digitale Bild-
analyse (z. B. Klinkerphasenverteilung) ermittelt wurden. Den Simulationsberechnungen wurden
die Ergebnisse aus den experimentellen Untersuchungen (z. B. Hydratationswéarme, Zusammen-
setzung der Porenlésung, Porositat, Druckfestigkeit) gegentbergestellt.

Wahrend die Simulationsberechnungen zum Einfluss des C3S-Gehaltes auf die Druckfestigkeit
weitgehend den Erfahrungswerten entsprachen, wurde der Einfluss von Sulfattrager auf die
Hydratationswarmeentwicklung nicht richtig wiedergegeben.

Die Simulation der Zusammensetzung der Porenldsung ergab bei einigen Zementen deutlich
Uberhohte Sulfat- und Calcium-lonenkonzentrationen in der Porenlésung. Auch nach dem simu-
lierten vollstandigem Verbrauch des Sulfattrégers blieb die simulierte Sulfat-lonenkonzentration in
der Porenlésung auf nahezu unverandert hohem Niveau. Hier muss der Programmcode hinsicht-
lich des Vorhandenseins bzw. hinsichtlich der Reihenfolge des Verbrauchs der Erstarrungsreg-
lerarten gepriift werden. Der pH-Wert von Porenldsung konnte nicht zielsicher simuliert werden.

Die mit Quecksilberintrusion ermittelten Porositaten fir Zementstein im Alter von 7 und 28 Tagen
lagen um bis zu rd. 10 Vol.-% ulber dem jeweiligen Wert der Simulationsberechnung. Das ist u. a.
darauf zurtickzufiihren, dass die CSH-Phasen im VCCTL-Programm ohne Porositét implemen-
tiert waren und somit im Allgemeinen nur eine ,Kapillarporositat* wiedergegeben wurde. In vielen
Fallen entsprach das mit Quecksilberdruckporosimetrie ermittelte Porenvolumen > 0,01 um der
simulierten Porositét. Die gemessenen Porositaten von Normmortel lagen um bis zu rd. 31 Vol.-%
unter dem Wert der entsprechenden Simulationsberechnung und erwartungsgemar? deutlich un-
terhalb der gemessenen Porositét des jeweiligen Zementsteins. Die mit VCCTL simulierte Porosi-
tat von Mortel entsprach dagegen in etwa der simulierten Porositat des entsprechenden Zement-
steins. Daraus lasst sich schlussfolgern, dass die Porositat von Mortel bislang nicht korrekt simu-
liert werden kann.

Der Zusammenhang zwischen Berechnungszyklen und dem tatsachlichen Hydratationsfortschritt
wurde in VCCTL fir jeden Zement Uber einen Zeitumrechnungsfaktor anhand von Vorlaufsimula-
tionen durch den Abgleich mit gemessenen Hydratationswarmen bestimmt. Fir den Abgleich
wurden simulierte Hydratationswarmedaten aus der Vorlaufsimulation gemessenen Hydratati-
onswarmen gegentbergestellt. Zur Simulation der Druckfestigkeit im Alter von 28 Tagen wurde
fir den Abgleich ein moglichst spater Zeitpunkt gewahlt, namlich der Wert im Alter von 7 Tagen.
Zwischen Festigkeitsklasse und Zeitumrechnungsfaktor wurde kein unmittelbarer Zusammen-
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hang festgestellt. Der simulierte Verlauf der Hydratationswarmeentwicklung wich bei vielen
Zementen von der gemessenen Hydratationswarme ab. Dies ist beispielhaft in Bild 1 flr zwei
Portlandzemente CEM | 32,5 R unterschiedlicher Herkunft dargestellt.
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Bild 1 Der Abgleich der Hydratationswarme der Vorlaufsimulation auf die mittels Warmeflusska-

lorimetrie (TAM) doppelt bestimmte Hydratationswéarme ergab bei manchen Zementen
(links) eine gute bzw. bei anderen (rechts) eine weniger gute Ubereinstimmung der
Hydratationswarmeentwicklung

Haufig lag die simulierte Hydratationswarme deutlich oberhalb der gemessenen Hydratations-
warme. In diesen Fallen schritt die simulierte Hydratation schneller voran als die tatsachliche
Hydratation. Daraus ergaben sich in der Simulationsberechnung niedrigere Porositaten.

Die Simulation der Zementhydratation lieferte die Zusammensetzung des Gefliges und somit
Aussagen zur Raumausfillung der Hydratationsprodukte X(t) bzw. zur Porositat P(t). Mit Hilfe des
Ansatzes von Powers, der von einer Grundfestigkeit des Gefiliges ausgeht, die durch die Porosi-
tat abgemindert wird, wurde anhand der Gleichungen

D(t) =D, - X(t)™ bzw. D(t) = D, - (1- P(t))"

der Druckfestigkeitsverlauf berechnet. Den gemessenen Druckfestigkeiten von Zementstein und
Normmadrtel wurde der entsprechende simulierte Druckfestigkeitsverlauf gegentibergestellt.

Neben der Bestimmung des Druckfestigkeitsverlaufs mit Hilfe der Powers-Gleichung anhand der
simulierten Porositat P(t) wurde der Druckfestigkeitsverlauf auch anhand der Raumausfillung der
Hydratationsprodukte X(t) (Gel/Space-Verhéltnis) bestimmt. Der anhand der Porositét P(t) simu-
lierte Druckfestigkeitsverlauf lag bei gleichen Variablen Dy und n ber dem der anhand der
Raumausfillung der Hydratationsprodukte X(t) simulierten Verlauf.

Um den gemessenen Druckfestigkeitsverlauf durch den simulierten Druckfestigkeitsverlauf wie-
dergeben zu kénnen, mussten fiir jeden Zement die Variablen Dy und n anhand der zuvor be-
stimmten Druckfestigkeiten im Alter von 2, 7 und 28 Tagen separat bestimmt werden. Im Ver-
gleich zu den von Locher genannten Werten Dg = 203 MPa und n = 4,67 waren fur die Mehrzahl
der untersuchten Zemente die Druckfestigkeit des porenfreien Zementsteins Dy als auch die Va-
riable n niedriger. Allgemeingultige Werte fir Do und n, um den Druckfestigkeitsverlauf verschie-
dener Zementarten bzw. -festigkeitsklassen einheitlich und zielsicher zu approximieren, konnten
jedoch nicht abgeleitet werden.
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Alternativ konnte die Druckfestigkeit anhand von Korrelationen mit dem Elastizitdtsmodul unab-
hangig von der eben genannten Methode mit Hilfe der VCCTL-Software berechnet werden. Die
Werte des Elastizitdtsmoduls der Simulationsberechnungen lagen tiber den nach DAfStb Heft
422 bzw. Uber den nach ASTM C 215 bestimmten Werten. Die anhand des simulierten Elastizi-
tatsmoduls berechneten Druckfestigkeiten lagen jedoch unterhalb der gemessenen Druckfestig-
keiten und korrelierten somit mit den simulierten Porositaten von Normmortel jedoch nicht mit den
simulierten Elastizitdtsmoduli.

Um die Abweichungen zwischen der simulierten Porositat bzw. berechneten Druckfestigkeit vom
entsprechenden Messwert bei Normmortel zu untersuchen, wurden der Einfluss verschiedener
KenngréRen zur Berticksichtigung von Gesteinskdrnung bei den Simulationsberechnungen be-
trachtet. Wesentliche Einflussgrof3en der Gesteinskdrnung waren der Elastizitditsmodul und die
KorngroRenverteilung. Fur die Variation des Elastizitatsmoduls der Gesteinskérnung in einem Be-
reich von 60 GPa bis 105 GPa erhéhte sich die Druckfestigkeit des Mdortels zwischen dem ge-
ringsten und hdchsten Wert mit steigendem Elastizitatsmodul um rd. 35 % (16 MPa). Die Variati-
on der KorngrolRenverteilung des Normsandes innerhalb der laut Norm erlaubten Grenzen, ergab
mit dem groberen Sand eine um rd. 14,6 % (6,6 MPa) hohere Druckfestigkeit als mit dem feine-
ren Sand. Die Kontaktzone als Bereich zwischen Gesteinsoberflaiche und ungestorter Zement-
matrix war ebenfalls ein entscheidender Einflussfaktor auf die resultierende Festigkeit. Die Breite
der Kontaktzone zwischen Gestein und ungestorter Zementmatrix wurde in VCCTL durch den
Medianwert der PartikelgroRenverteilung des Zements abgeschétzt. Sie variierte fiir die Zemente
zwischen 10 pm und 30 um, im Mittel lag sie bei rd. 16 um. Bereits eine Verringerung der Breite
der Kontaktzone um 2 pm bewirkte einen Druckfestigkeitsanstieg um rd. sieben Prozent im Alter
von 28 Tagen.

Insgesamt wurde deutlich, dass insbesondere die Wahl des Elastizitatsmoduls der Gesteinskor-

nung, die KorngréRenverteilung des Normsandes sowie die Abmessung und Eigenschaften der

Kontaktzone entscheidende Faktoren fur die Simulationsberechnung der Druckfestigkeit im Alter
von 28 Tagen darstellten.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass die Simulation des Druckfestigkeitsverlaufs
von Normmoartel weder Uber die Berechnung anhand der Raumausfiillung der Hydratationspro-
dukte X(t) noch Uber die Porositat P(t) mit dem angewendeten einheitlichen Verfahren zuverlas-
sig simuliert werden konnte. Die Bestimmung der Variablen Do und n der Powers-Gleichung zur
Berechnung der Druckfestigkeit musste fiir jeden Zement separat erfolgen. Neben den Parame-
tern des verwendeten Zementes waren insbesondere KenngréRen der Gesteinskdrnung und der
Ubergangszone von Gestein zu unbeeinflusster Zementmatrix fir das Simulationsergebnis ent-
scheidend. Allein die Variation dieser Kenngrof3en innerhalb der praxisiiblichen Schwankungs-
breite kann das Simulationsergebnis entscheidend beeinflussen. Grundsatzlich scheint die
VCCTL-Software zur Abbildung der Hydratation von Zement geeignet zu sein. Sie sollte jedoch
insbesondere hinsichtlich der Simulation der Porositat von Mortel und der Zusammensetzung der
Porenldsung sowie in Bezug auf den Einfluss von Sulfat auf den Hydratationsprozess weiter ent-
wickelt werden.

Die verwendete Version der VCCTL-Software ermoglichte unter den im Bericht dargestellten
Randbedingungen keine zuverlassige Vorhersage der Zementnormdruckfestigkeit im Alter von 28
Tagen anhand von Zementkenndaten. Diesbeziglich ist fir einen Einsatz in der Praxis unbedingt
weiterer Entwicklungsbedarf notwendig. Das Forschungsziel, die VCCTL-Software hinsichtlich
der Genauigkeit und Praxisrelevanz zu beurteilen, wurde erreicht.



