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(57) Zusammenfassung: Die Erfindung bezieht sich auf ein
computerimplementiertes Verfahren zum Bestimmen einer
Pastenzusammensetzung flr eine beabsichtigte Druckan-
wendung unter Verwendung einer Materialsimulation zum
Simulieren von Pasteneigenschaften, wobei die Materialsi-
mulation ein Simulationsmodell verwendet, das durch Simu-
lationsparameter festgelegt ist; das die folgenden Schritte
umfasst:

a) Wahlen (S1) einer Pastenzusammensetzung zum Durch-
fihren einer Drucksimulation,

b) Bestimmen (S10) von Simulationsparametern auf der
Grundlage einer gewahlten Pastenzusammensetzung mit-
tels eines trainierten datenbasierten Simulationsparameter-
modells und

c) Durchfiihren (S8) einer Drucksimulation unter Verwen-
dung der bestimmten Simulationsparameter, um Pastenei-
genschaften flr die gewahlte Pastenzusammensetzung zu
bestimmen.
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Beschreibung
Technisches Gebiet

[0001] Die vorliegende Erfindung bezieht sich auf
technische Pasten zur Verwendung in einem Pas-
tendruckprozess, insbesondere zum Herstellen ver-
schiedener Produkte wie z. B. Abgassensoren, Zind-
kerzen, LTCC fur Steuereinheiten, PEMFC, SOFC
und dergleichen. Darlber hinaus bezieht sich die vor-
liegende Erfindung auf Verfahren zum Bestimmen
einer geeigneten Pastenzusammensetzung auf der
Grundlage von Material- und Druckeigenschaften,
die fur die jeweilige Anwendung erforderlich sind.

Technischer Hintergrund

[0002] Pastendruckvorgange wie z. B. Schablonen-
drucken, Siebdrucken oder dergleichen bringen eine
Paste eines Funktionsmaterials auf eine Schablone
oder eine Maske auf. Durch Aufbringen der Paste auf
die Schablone oder durch die Maske auf ein Substrat
wird ein Druckprozess durchgefiihrt. Die Qualitat der
Darstellung des Maskenmusters hangt im Wesentli-
chen von den Eigenschaften des verwendeten Pas-
tenmaterials ab.

[0003] Bisher ist die Entwicklung von Pasten fir
Druckvorgdnge empirisch und wird unter Verwen-
dung von Expertenwissen in Kombination mit Materi-
al- und Prozesssimulationen vorgenommen. Gemaf
diesem herkdbmmlichen Ansatz wird eine Paste ent-
wickelt, gebildet und verarbeitet, wie sie z. B. zum
Drucken oder dergleichen verwendet wird. Der Pro-
zess und Charakteristiken/Eigenschaften der verar-
beiteten Paste oder des verarbeiteten Produkts wer-
den durch Messungen analysiert, um die Produktei-
genschaften zu erhalten, um zu bestimmen, ob die
verwendete Pastenzusammensetzung die Anforde-
rungen des Verarbeitens und des verarbeiteten Pro-
dukts erfillt. Ein derartiger Ansatz ist material- und
zeitaufwandig.

Zusammenfassung der Erfindung

[0004] Gemal der Erfindung werden ein Verfahren
zum Bestimmen einer Pastenzusammensetzung un-
ter Verwendung einer Materialsimulation zum Simu-
lieren von Pasteneigenschaften nach Anspruch 1 und
ein System gemall dem weiteren unabhéngigen An-
spruch geschaffen.

[0005] Weitere Entwicklungen sind in den abhéangi-
gen Unteranspriichen angegeben.

[0006] GemalR einem ersten Aspekt wird ein Verfah-
ren zum Bestimmen einer Pastenzusammensetzung
unter Verwendung einer Materialsimulation zum Si-
mulieren von Pasteneigenschaften geschaffen, wo-
bei die Materialsimulation ein Simulationsparameter-
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modell, das durch Simulationsparameter festgelegt
wird, verwendet; das die folgenden Schritte umfasst:

a) Wahlen einer Pastenzusammensetzung zum
Durchfiihren einer Drucksimulation,

b) Bestimmen von Simulationsparametern auf
der Grundlage einer gewahlten Pastenzusam-
mensetzung mittels eines vortrainierten Simula-
tionsparametermodells, das trainiert wurde zum;

c¢) Durchflihren einer Drucksimulation unter Ver-
wendung der bestimmten Simulationsparame-
ter, um Pasteneigenschaften der gewahlten
Pastenzusammensetzung zu bestimmen.

d) Bewerten der Ergebnisse der Drucksimu-
lation, um simulierte Pasteneigenschaften, die
fur die beabsichtigte Druckanwendung geeignet
sind, zu bestimmen.

[0007] Ein Gedanke der vorliegenden Erfindung
ist, ein Simulationsparametermodell zum Simulieren
von Pasteneigenschaften einer Pastenzusammen-
setzung, d. h. Materialeigenschaften einer Pasten-
zusammensetzung und Verarbeitungseigenschaften,
die anzeigen, wie gut die bestimmte Pastenzusam-
mensetzung zur beabsichtigten Druckanwendung
passt, zu schaffen.

[0008] Darlber hinaus kénnen die Ergebnisse der
Drucksimulation ausgewertet werden, um simulierte
Pasteneigenschaften zu bestimmen, die fir die be-
absichtigte Anwendung geeignet sind. Dies ermdg-
licht einem Experten, eine geeignete Pastenzusam-
mensetzung mit gegebenen Pasteneigenschaften in
einem empirischen Prozess zu finden. Ein Verwen-
den des Simulationsparametermodells erméglicht, ei-
ne gegebene Pastenzusammensetzung in Bezug auf
gewinschte Pasteneigenschaften zu bewerten, ohne
tatsachlich einen Druckdurchlauf durchzufiihren, der-
art, dass Druckergebnisse mit verschiedenen Pas-
tenzusammensetzungen in einer wirksameren Weise
erprobt werden kénnen.

[0009] Insbesondere werden die Schritte a) bis c)
iterativ wiederholt, bis die simulierten Pasteneigen-
schaften, die durch die Drucksimulation erhalten wer-
den, die Anforderungen der beabsichtigten Druckan-
wendung erflllen.

[0010] GemalR einer Ausfihrungsform  kann
das Simulationsparametermodell mittels eines
Bayes'schen Optimierungsprozesses trainiert wer-
den, der die folgenden Schritte umfasst:

- iteratives Wahlen von Pastenzusammenset-
zungskandidaten;

- Messen von Pasteneigenschaften einer ange-
fertigten Paste, die dem gewahlten Zusammen-
setzungskandidaten entspricht
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- Trainieren des Simulationsparametermodells
durch Variieren der Simulationsparameter ge-
mal einer Erfassungsfunktion und eines Quali-
tatsmalles, das durch eine Qualitatsfunktion er-
halten wird;

wobei die Qualitatsfunktion konfiguriert ist, eine Ei-
genschaftsfunktion auszuwerten, die eine Abwei-
chung zwischen simulierten und gemessenen Pas-
teneigenschaften reprasentiert, wobei die simulierten
Pasteneigenschaften durch Durchfihren der Materi-
alsimulation auf der Grundlage von Simulationspara-
metern, die durch das Simulationsparametermodell
auf der Grundlage des Pastenzusammensetzungs-
kandidaten bestimmt werden, erhalten werden; wo-
bei

die Erfassungsfunktion konfiguriert ist, einen nachs-
ten Simulationsparameterkandidaten zum Trainieren
des Simulationsparametermodells abhangig vom lst-
Trainingszustand der Qualitatsfunktion zu wahlen.

[0011] Wahrend das Simulationsparametermodell
trainiert wird, wird eine gewahlte Pastenzusammen-
setzung z. B durch Messung ausgewertet, um ge-
messene Pasteneigenschaften zu erhalten. Dartber
hinaus wird eine Simulation, die mittels eines Simu-
lationswerkzeugs ausgefihrt wird, unter Verwendung
von Simulationsparametern vorgenommen. Die Si-
mulation kann eine numerische, partikelbasierte Si-
mulation der Pasteneigenschaften und das Pasten-
verhalten wahrend des Druckprozesses beinhalten.
Zunachst kénnen die Simulationsparameter zufallig
gewahlt oder gemaly Expertenwissen bereitgestellt
werden. Als das Ergebnis der Simulationsausfuhrung
werden simulierte Pasteneigenschaften erhalten.

[0012] Ein Bayes'scher Optimierungsprozess wird
mit einigen Wiederholungen des Erhaltens gemes-
sener und simulierter Pasteneigenschaften durch-
geflhrt, derart, dass Simulationsparameter optimiert
werden kdnnen. Ein Zuordnen geeigneter Simulati-
onsparameter zu einer gewahlten Pastenzusammen-
setzung ermdglicht, simulierte Pasteneigenschaften
zu erhalten, die in Nahe der realen Pasteneigen-
schaften, die mittels Messung erhalten werden, lie-
gen oder ihnen im Wesentlichen entsprechen. Der
Bayes'sche Optimierungsprozess kann mit verschie-
denen Pastenzusammensetzungen wiederholt wer-
den, um ein Training fir verschiedene Pastenzusam-
mensetzungen zu ermdglichen. Das trainierte Simu-
lationsmodell kann dann verwendet werden, um die
richtige Pastenzusammensetzung fiir gegebene Pas-
teneigenschaften zu wahlen.

[0013] Im weiteren Prozess wird zum Bestimmen ei-
ner geeigneten Pastenzusammensetzung eine ge-
wahlte moglicherweise geeignete Pastenzusammen-
setzung mittels eines Simulationsdurchlaufs un-
ter Verwendung zugeordneter Simulationsparame-
ter simuliert. Die zugeordneten Simulationsparame-
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ter werden mittels des trainierten Simulationspara-
metermodells unter Verwendung der gewahlten Pas-
tenzusammensetzung erhalten.

[0014] Dartiber hinaus wird eine Drucksimulation
vorgenommen, die zeigt, ob ein Drucken unter Ver-
wendung der gewahlten Pastenzusammensetzung in
zufriedenstellenden Druckergebnissen resultiert. Die
Paste wird zum tatsachlichen Drucken verwendet,
wenn die Drucksimulation Druckergebnisse zeigt, die
zufriedenstellend sind; andernfalls wird eine neue
Pastenzusammensetzung gewahlt und ein neuer Si-
mulationsdurchlauf wird gestartet.

[0015] Es kann vorgesehen sein, dass die Pastenei-
genschaften Materialeigenschaften des geharteten/
getrockneten Pastenmaterials in einer Form, in der
die Paste im herzustellenden Produkt erscheint, wie
z. B. eine oder mehrere von elektrischer Leitfahig-
keit, Warmeleitfahigkeit, Dauerhaftigkeit, Harte und
Bestandigkeit gegen auliere Belastungen wie z. B.
Licht und Umgebung und/oder Materialeigenschaften
der nicht geharteten/nicht getrockneten Paste wie z.
B. eine Rheologie und/oder eine PartikelgréRe be-
inhalten und/oder die Pasteneigenschaften Druckei-
genschaften beinhalten, die Eigenschaften, die die
Verarbeitbarkeit beeinflussen, entsprechen.

[0016] Gemal einer Ausflihrungsform wird die Pas-
tenzusammensetzung durch Bestimmen von Mate-
rialien und Anteilen der Materialien gewahlt.

[0017] Insbesondere kann das Wahlen der Pasten-
zusammensetzung ein Abfragen insbesondere mit-
tels einer Datenverarbeitungseinheit, um die gewahl-
te Pastenzusammensetzung Uber eine Eingabevor-
richtung einzugeben, und/oder ein automatisches
Variieren der Pastenzusammensetzung beinhalten.

[0018] Insbesondere nachdem festgestellt wurde,
dass die Ergebnisse der Drucksimulation fir die
beabsichtigte Anwendung geeignet sind, kann eine
Paste gemal der gewahlten Pastenzusammenset-
zung angefertigt werden, wobei dann, wenn festge-
stellt wird, dass die angefertigte Paste nicht fur die
beabsichtigte Anwendung geeignet ist, die angefer-
tigte Paste als ein Pastenzusammensetzungskandi-
dat fur eine weitere Wiederholung des Bayes'schen
Optimierungsprozesses verwendet wird.

[0019] Gemal einem weiteren Aspekt wird eine Vor-
richtung zum Bestimmen einer Pastenzusammen-
setzung fur eine beabsichtigte Druckanwendung un-
ter Verwendung einer Materialsimulation zum Simu-
lieren von Pasteneigenschaften geschaffen, wobei
die Materialsimulation ein Simulationsmodell verwen-
det, das durch Simulationsparameter festgelegt wird,;
wobei die Vorrichtung konfiguriert ist, die folgenden
Schritte durchzuflhren:
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a) Wéhlen einer Pastenzusammensetzung zum
Durchfiihren einer Drucksimulation,

b) Bestimmen von Simulationsparametern auf
der Grundlage einer gewahlten Pastenzusam-
mensetzung mittels eines trainierten datenba-
sierten Simulationsparametermodells;

¢) Durchfiihren einer Drucksimulation unter Ver-
wendung der bestimmten Simulationsparame-
ter, um Pasteneigenschaften fur die gewahlte
Pastenzusammensetzung zu bestimmen.

Figurenliste

[0020] Ausflhrungsformen der Erfindung werden in
Verbindung mit den begleitenden Zeichnungen ge-
nauer beschrieben; es zeigen:

Fig. 1 schematisch ein Pastendrucksystem zum
Drucken von Strukturen unter Verwendung einer
Paste,

Fig. 2a und Fig. 2b Beispiele von Prozessschrit-
ten flr einen Schablonendruckprozess bzw. ei-
nen Siebdruckprozess und

Fig. 3 einen Ablaufplan, der ein Verfahren zum
Trainieren eines Pastensimulationsmodells dar-
stellt.

Beschreibung der Ausflihrungsformen

[0021] Fig. 1 zeigt ein Pastendrucksystem 1 zum
Drucken eines pastenartigen Materials wie z. B. eines
Lots, einer Druckfarbe oder dergleichen. Das Pasten-
drucksystem 1 besitzt einen Behalter 2, der die Paste
enthalt, die auf ein Produkt 3, das auf einem Halter
4 angeordnet ist, aufgebracht werden soll. Das Auf-
bringen der Paste wird durch einen Pastenspender 5
vorgenommen.

[0022] Zum Beispiel kann die Paste durch eine
Druckdiise des Pastenspenders oder durch Aufbrin-
gen der Paste auf eine Maske, die auf dem Produkt
3 versetzt wird, aufgebracht werden.

[0023] Der Druckprozess kann durch eine Steuer-
einheit 6 gesteuert werden.

[0024] Zum Beispiel zeigt Fig. 2a die Prozessschritte
eines Schablonendruckprozesses, der die folgenden
Schritte beinhaltet: Bereitstellen einer Schablone 21
auf einem Substrat 22, auf das gedruckt werden soll,
Aufbringen einer Paste 23 auf die Schablone 21 unter
Verwendung einer Rakel 24 derart, dass die Paste 23
in Locher 25 in der Schablone 21 gebracht wird; und
nach dem Fillen der Schablonenlécher 25 wird die
Schablone 21 vom Substrat gehoben, so dass das
bedruckte Substrat 22 erhalten werden kann.

[0025] In einem weiteren Beispiel fiir einen Sieb-
druckprozess wird, wie in Fig. 2b gezeigt ist, ein Mas-
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kierungssiebgitter 26, das Ldécher 25 besitzt, unter
Verwendung einer Rakel 24 mit der Paste 23 gefllt.
Nach dem Flillen des Gitters 26 wird die Rakel 24
verwendet, um das Gitter 26 auf ein Substrat 22, auf
das gedruckt werden soll, zu driicken, derart, dass
ein lokaler Kontakt zwischen dem Siebgitter 26 und
dem Substrat 22 hergestellt wird. Die Paste 23, die im
Siebgitter 26 ,gespeichert” ist, wird dadurch auf das
Substrat 22 aufgebracht.

[0026] Im Allgemeinen werden Pasten fiir verschie-
dene Produkte wie z. B. Abgassensoren, Zind-
kerzen, Mehrschichtsubstrate (LTCC) flr Steuer-
einheiten, Protonenaustauschmembran-Brennstoff-
zellen (PEMFC), Festoxidbrennstoffzellen (SOFC)
und dergleichen verwendet. Wahrend des Herstel-
lungsprozesses werden Pasten auf ein Rohprodukt
aufgebracht und durch Abtastdruck- oder Masken-
druckprozesse strukturiert.

[0027] Gemal den gewiinschten Eigenschaften des
gedruckten Pastenmaterials wie z. B. elektrische
Leitfahigkeit oder Warmeleitfahigkeit, Dauerhaftig-
keit, Hitzebestandigkeit und dergleichen kann die Zu-
sammensetzung von Pasten abhangig von der Struk-
turqualitat und der GroRRe in einem weiten Bereich
verwendeter Materialien und Anteile veranderbar ge-
wahlt werden. Dariber hinaus erfordert der Druck-
prozess selbst bestimmte Materialeigenschaften wie
z. B. rheologische Eigenschaften wie die Viskositat
und dergleichen, die die Paste mit dem verwendeten
Druckprozess kompatibel machen.

[0028] Normalerweise werden Pasten aus einem
oder mehreren Funktionsmaterialien wie z. B. Zinn,
Blei oder dergleichen als Létpaste, einem Bindemittel
zum Bestimmen mechanischer Eigenschaften nach
dem Trocknen/Harten der Paste, einem Losungsmit-
tel, um die Rheologie/Viskositat der Paste im Auf-
bringzustand zu bestimmen und keinem, einem oder
mehreren Zusatzstoffen gebildet. Die Funktionsma-
terialien kdnnen ferner durch einen Partikeltyp, eine
PartikelgréRRe, eine PartikelgroRenverteilung und ei-
ne Partikelform festgelegt werden. Das Bindemittel
kann nach Typ und Gehalt festgelegt werden. Aller-
dings konnen sich die Wirkungen der gewahlten Ma-
terialien gegenseitig beeintrachtigen, so dass eine
eindeutige Vorhersage der Pasteneigenschaften ab-
hangig von der gewahlten Pastenzusammensetzung
nicht einfach vorgenommen werden kann. Deshalb
wird ein Pastensimulationsmodell benétigt, um Pas-
teneigenschaften aus den verwendeten Materialien
und Anteilen vorherzusagen.

[0029] Gemal der Anwendung und der gewiinsch-
ten Verwendung der gedruckten Strukturen muss die
Paste mit Pasteneigenschaften versehen werden, die
Materialeigenschaften wie z. B. elektrische Leitfahig-
keit oder Warmeleitfahigkeit, Dauerhaftigkeit, Harte,
Bestandigkeit gegen aultere Belastungen wie z. B.
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Licht und Umgebung oder dergleichen bezuglich be-
stimmter Eigenschaften der geharteten/getrockneten
Paste beinhalten. Dartber hinaus beinhalten die Pas-
teneigenschaften Druckeigenschaften, die sich auf
eine Verarbeitbarkeit beziiglich Materialeigenschaf-
ten vor dem Harten/Trocknen auswirken, wie z. B.
Rheologie/Viskositat, PartikelgréRe und dergleichen.

[0030] Um eine optimierte Pastenzusammenset-
zung fur einen gegebenen Patendruckprozess zu be-
stimmen, wird auf ein Verfahren verwiesen, wie es in
Verbindung mit dem Ablaufplan von Fig. 3 beschrie-
ben wird. Das Verfahren kann mindestens teilweise
als ein Software-Algorithmus und/oder ein Hardware-
Algorithmus in einer Datenverarbeitungseinheit im-
plementiert werden.

[0031] In Schritt S1 wird eine Pastenzusammenset-
zung gewahlt, die die verwendeten Materialien und
Anteile jedes der Materialien angibt. Die Wahl der
Pastenzusammensetzung kann durch einen Exper-
ten gemal gewinschten Pasteneigenschaften vor-
genommen werden. Die Pasteneigenschaften bezie-
hen sich auf die Materialeigenschaften des geharte-
ten/getrockneten Pastenmaterials in einer Form, in
der die Paste im herzustellenden Produkt erscheint.
Daruber hinaus kénnen die Pasteneigenschaften Ei-
genschaften des nicht geharteten/nicht getrockneten
Pastenmaterials, d. h. in einer Konsistenz, wie es fir
den Druckprozess verwendet wird, und eine Eigen-
schaft, die die Anwendbarkeit im Druckprozess wie
oben beschrieben anzeigt, beinhalten.

[0032] In Schritt S2 wird eine Paste gemal der ge-
gebenen Pastenzusammensetzung angefertigt.

[0033] In Schritt 3 wird die angefertigte Paste durch
Durchfiihrungen von Messungen, um die Pasten-
eigenschaften (die gemessenen Pasteneigenschaf-
ten) zu analysieren, bewertet. Bevorzugt kann min-
destens eine der folgenden Eigenschaften bestimmt
werden: rheologische Eigenschaften, eine Viskosi-
tat Gber der Schergeschwindigkeit, ein Verlustfaktor
Uber einer Schwingungsfrequenz oder einer Amplitu-
de, Eigenschaften der Viskositat und dergleichen.

[0034] In Schritt S4 werden Simulationsparameter
zunachst durch ein Simulationsparametermodell ab-
hangig von der gegebenen Pastenzusammenset-
zung bereitgestellt. Das Simulationsparametermodell
liefert Simulationsparameter fiir eine Materialsimula-
tion abhangig von der gegebenen Pastenzusammen-
setzung.

[0035] In Schritt 85 wird ein Simulationsdurchlauf ei-
ner Materialsimulation unter Verwendung der bereit-
gestellten Simulationsparameter gemafl dem Simu-
lationsparametermodell und der gegebenen Pasten-
zusammensetzung vorgenommen. Als ein Ergebnis
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des Simulationsdurchlaufs werden simulierte Pasten-
eigenschaften erhalten.

[0036] In Schritt S6 wird eine Differenz zwischen
den simulierten und den gemessenen Pasteneigen-
schaften bewertet. Insbesondere kénnen die gemes-
senen Pasteneigenschaften und die simulierten Pas-
teneigenschaften jeweils mit einer gegebenen Eigen-
schaftsfunktion bewertet werden. Die Eigenschafts-
funktion verwendet quantifizierte Pasteneigenschaf-
ten von Interesse und gibt ein Eigenschaftsmal zu-
rick. Das Eigenschaftsmal} gibt an, wie gut die Paste
zu den gegebenen Anforderungen des Endprodukts
und/oder den gegebenen Anforderungen eines Pas-
tendruckprozesses unter Verwendung der Paste mit
der gegebenen Pastenzusammensetzung passt. In
einer einfachen Version kann die Eigenschaftsfunkti-
on eine gewichtete Summe der quantifizierten erhal-
tenen Pasteneigenschaften beinhalten.

[0037] Ferner kann in Schritt S6 eine Eigenschafts-
maldifferenz zwischen dem Eigenschaftsmall der
gemessenen Pasteneigenschaften und dem Eigen-
schaftsmald der simulierten Pasteneigenschaften be-
rechnet werden. Gemal einer verschiedenen Aus-
fuhrungsform werden die Differenzen jeder der Pas-
teneigenschaften von Interesse berechnet und ein
Qualitdtsmall kann auf der Grundlage der gewich-
teten Pasteneigenschaftsdifferenzen berechnet wer-
den.

[0038] In Schritt S7 wird bestimmt, ob die Ei-
genschaftsmaldifferenz niedriger als ein gegebener
Schwellenwert ist, der anzeigt, dass die Simulations-
parameter die Simulation ausreichend definieren, um
die Pasteneigenschaften auf der Grundlage einer ge-
gebenen Pastenzusammensetzung geeignet vorher-
zusagen. Wenn festgestellt wird, dass die Simula-
tionsparameter geeignet sind (Alternative: Ja), wird
das Verfahren mit Schritt S8 fortgesetzt. Andernfalls
(Alternative: Nein) wird das Verfahren mit Schritt S9
fortgesetzt.

[0039] In Schritt S9 wird gemaR einem Bayes'schen
Optimierungsprozess eine Qualitatsfunktion un-
ter Verwendung der Eigenschaftsmalidifferenz von
Schritt S6 als ein Qualitdtsmal, das den Simulati-
onsparametern, die fiir den Simulationsdurchlauf ver-
wendet werden, zugeordnet ist, trainiert. Die Qua-
litatsfunktion kann ein datenbasiertes Regressions-
modell wie z. B. ein Gaul¥'sches Regressionsmodell
sein.

[0040] Bayes'sche Optimierungsprozesse beziehen
sich auf ein Gaul'sches Modell, das als die Quali-
tatsfunktion dient, die die Qualitat der Simulationsmo-
dellparameter, die optimiert werden sollen, angibt. In
der vorliegenden Anwendung gibt die Qualitatsfunk-
tion die Korrektheit der Simulationsmodellparameter
mittels des Qualitdtsmalies an. Mit anderen Worten
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gibt das Qualitatsmal} an, wie gut die Simulationsmo-
dellparameter erlauben, die Pasteneigenschaften ei-
ner Pastenzusammensetzung eines Pastenmaterials
vorherzusagen. Das Qualitatsmall héngt deshalb von
der Eigenschaftsmalldifferenz ab.

[0041] Im Bayes'schen Optimierungsprozess wird
die Qualitatsfunktion kontinuierlich verbessert, bis ein
Konvergenzkriterium erflillt ist. Die resultierenden Si-
mulationsmodellparameter kénnen dann verwendet
werden, um die Pasteneigenschaften auf der Grund-
lage einer Angabe einer Pastenzusammensetzung
mit einer erforderlichen Genauigkeit geeignet zu si-
mulieren.

[0042] Die trainierte Qualitatsfunktion wird dann in
Schritt $10 verwendet, um eine Erfassungsfunktion
zu formulieren, die ermoglicht, die Simulationspara-
meter, die fir einen nachsten Simulationsdurchlauf
verwendet werden, zu variieren. Dadurch werden va-
riierte Simulationsparameter fir die nachste Wieder-
holung bereitgestellt.

[0043] Die Qualitatsfunktion kann als betriebsbereit
trainiert betrachtet werden, wenn das Optimum der
Qualitatsfunktion, d. h. das Minimum oder das Ma-
ximum, die angepassten Simulationsmodellparame-
ter reflektieren kann. Das Training der Qualitatsfunk-
tion zielt ferner darauf ab, mit einer geringen Anzahl
von Simulationen mit den Simulationsmodellparame-
terkandidaten durchgefiihrt zu werden. Folglich wer-
den die Simulationsmodellparameterkandidaten be-
vorzugt, die niedrige (oder hohe) Qualitatsfunktions-
werte auf der Grundlage des Gaul¥'schen Prozesses
versprechen.

[0044] Diese gegensatzlichen Kriterien des Minimie-
rens von Simulationsdurchlaufen und des Bereitstel-
lens einer guten Anpassung der Qualitatsfunktion
werden mittels der Erfassungsfunktion bericksich-
tigt, die die Simulationsmodellparameterkandidaten
derart wahlt, dass die Qualitatsfunktion kontinuierlich
aktualisiert werden kann, um das Optimum der Quali-
tatsfunktion bestimmen zu kénnen, d. h. die Simulati-
onsmodellparameter zu erhalten, bei denen die best-
mdgliche Qualitat erzielt werden kann.

[0045] Die Erfassungsfunktion kann Parameter der
Qualitatsfunktion, die mittels eines Gauf'schen Pro-
zessmodells, d. h. dem Gauly'schen Mittelwert p (x)
und der Standardabweichung g (x) des Gaul¥'schen
Prozesses, beschrieben wird, verwenden. Ein Bei-
spiel ist die sogenannte untere Konfidenzgrenze
(LCB) oder die oberen Konfidenzgrenze (UCB), die
wie folgt beschrieben werden:

LCB(x) =p(x) - ko (x) bwz.UCB(x) =p(x) + ko (x).
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[0046] Der Faktor k wird Ublicherweise konstant ein-
gestellt, z. B. k = 2. Dieses neue Kriterium kann
mit normalen gradientenbasierten Verfahren wirk-
sam minimiert bzw. maximiert werden und das Mi-
nimum von LCB(X) oder das Maximum von UCB
(X) gibt den neuen Simulationsmodellparameterkan-
didaten flr die Qualitatsfunktion an. Fir die Optimie-
rung der Erfassungsfunktion kann es nutzlich sein,
eine Optimierungsdoméane zu definieren, aus der
die nachsten Kandidaten der Simulationsmodellpa-
rameter gewahlt werden. Weitere Erfassungsfunktio-
nen wie z. B. Verfahren einer erwarteten Verbesse-
rung (El-Verfahren), Verfahren einer Wahrscheinlich-
keit einer Verbesserung (PI-Verfahren) oder Entro-
piesuchverfahren sind ebenfalls bekannt.

[0047] Durch die Optimierung der Erfassungsfunk-
tion wird der nachste Simulationsmodellparameter-
kandidat bestimmt und die neue Bewertung unter
Verwendung des Simulationsmodellparameterkandi-
daten wird vorgenommen.

[0048] Der Prozess wird dann zu Schritt 85 fir den
nachsten Simulationsdurchlauf zurtickgegeben.

[0049] Wenn in Schritt 87 entschieden wird, dass
die Simulationsparameter geeignet sind, die Pasten-
zusammensetzung in Schritt S8 zu simulieren, wird
die Pastenzusammensetzung fir eine Drucksimulati-
on unter Verwendung der Simulationsparameter, die
durch das trainierte Simulationsparametermodell er-
halten wurden, verwendet.

[0050] In einem folgenden Schritt $15 wird bewertet,
ob das Ergebnis der Drucksimulation die Anforderung
des Pastendruckprozesses erfiillt. Falls die Anforde-
rungen des Pastendruckprozesses erflllt werden (Al-
ternative: Ja), wird die Pastenzusammensetzung fir
den Pastendruckprozess in Schritt S16 verwendet.
Wenn sich in Schritt $15 herausstellt, dass die An-
forderungen fiir den Pastendruckprozess nicht erfiillt
sind (Alternative: Nein), wird in Schritt $17 eine neue
Pastenzusammensetzung gewabhlt.

[0051] Die Wahl der neuen Pastenzusammenset-
zung kann manuell durch einen Experten oder au-
tomatisch auf der Grundlage der Ergebnisse einer
neuen Drucksimulation in Schritt S18 vorgenommen
werden. Die Simulationsparameter werden auf der
Grundlage der neu gewahlten Pastenzusammenset-
zung bestimmt.

[0052] In Schritt $19 wird gepriift, ob die neu gewahl-
te Pastenzusammensetzung in einer Unsicherheit
der Qualitatsfunktion (einer Varianz des Qualitatsma-
Res) resultiert, die hdher als ein gegebener Unsicher-
heitsschwellenwert ist. Wenn die Unsicherheit Uber
dem gegeben Schwellenwert liegt (Alternative: Ja),
wird eine neue Wiederholung des Bayes'schen Opti-
mierungsprozesses gestartet und das Verfahren wird
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mit Schritt 81 fortgesetzt. Andernfalls (Alternative:
Nein) kann den Simulationsparametern vertraut wer-
den und eine Simulation kann angesichts der resul-
tierenden Simulationsparameter vorgenommen wer-
den.

[0053] Dann wird der Prozess mit der Drucksimula-
tion in Schritt S8 fortgesetzt, wobei die Drucksimu-
lation auf der Grundlage der Simulationsparameter
durchgefiihrt wird.

Patentanspriiche

1. Computerimplementiertes Verfahren zum Be-
stimmen einer Pastenzusammensetzung flr eine be-
absichtigte Druckanwendung unter Verwendung ei-
ner Materialsimulation zum Simulieren von Pastenei-
genschaften, wobei die Materialsimulation ein Simu-
lationsmodell verwendet, das durch Simulationspara-
meter festgelegt ist; das die folgenden Schritte um-
fasst:

a) Wahlen (S1) einer Pastenzusammensetzung zum
Durchflihren einer Drucksimulation,

b) Bestimmen (S10) von Simulationsparametern auf
der Grundlage einer gewahlten Pastenzusammen-
setzung mittels eines trainierten datenbasierten Si-
mulationsparametermodells;

c¢) Durchfliihren (S8) einer Drucksimulation unter Ver-
wendung der bestimmten Simulationsparameter, um
Pasteneigenschaften fir die gewahlte Pastenzusam-
mensetzung zu bestimmen.

2. Verfahren nach Anspruch 1, wobei die Schritte
a) bis c) iterativ wiederholt werden, bis die simulier-
ten Pasteneigenschaften, die nach der Drucksimula-
tion bestimmt werden, die Anforderungen der beab-
sichtigten Anwendung erflllen.

3. Verfahren nach Anspruch 1 oder 2, wo-
bei die Pasteneigenschaften Materialeigenschaften
des geharteten/getrockneten Pastenmaterials in ei-
ner Form, in der die Paste im herzustellenden Pro-
dukt erscheint, wie z. B. eines oder mehrere von elek-
trischer Leitfahigkeit, Warmeleitfahigkeit, Dauerhaf-
tigkeit, Harte und Bestandigkeit gegen auliere Belas-
tungen wie z. B. Licht und Umgebung und/oder Mate-
rialeigenschaften der nicht geharteten/nicht getrock-
neten Paste wie z. B. eine Rheologie und/oder eine
PartikelgréRe beinhalten und/oder wobei die Pasten-
eigenschaften Druckeigenschaften beinhalten, die
Eigenschaften, die die Verarbeitbarkeit beeinflussen,
entsprechen.

4. Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis 3,
wobei die Pastenzusammensetzung durch Bestim-
men von Materialien und Anteilen der Materialien ge-
wahlt (S1) wird.

5. Verfahren nach Anspruch 4, wobei das Wah-
len der Pastenzusammensetzung ein Abfragen ins-

2021.05.06

besondere mittels einer Datenverarbeitungseinheit,
um die gewahlte Pastenzusammensetzung Uber ei-
ne Eingabevorrichtung einzugeben, und/oder ein au-
tomatisches Variieren der Pastenzusammensetzung
beinhaltet.

6. Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis 5,
wobei das Simulationsparametermodell mittels eines
Bayes'schen Optimierungsprozesses trainiert wird,
der die folgenden Schritte umfasst:

- iteratives Wahlen von Pastenzusammensetzungs-
kandidaten;

- Messen von Pasteneigenschaften einer angefertig-
ten Paste, die dem gewahlten Zusammensetzungs-
kandidaten entspricht;

- Trainieren oder Aktualisieren (S5-S10) des Simulati-
onsparametermodells, das fiir die Materialsimulation
verwendet werden soll, durch Variieren der Simulati-
onsparameter gemal einer Erfassungsfunktion und
eines Qualitdtsmales, das durch eine Qualitatsfunk-
tion erhalten wird.

7. Verfahren nach Anspruch 6, wobei die Qualitats-
funktion trainiert ist, eine Eigenschaftsfunktion aus-
zuwerten, die eine Abweichung oder eine Differenz
zwischen simulierten und gemessenen Pasteneigen-
schaften reprasentiert, wobei die simulierten Pas-
teneigenschaften durch Durchfiihren der Materialsi-
mulation auf der Grundlage von Simulationsparame-
tern, die durch das Simulationsparametermodell auf
der Grundlage des Pastenzusammensetzungskandi-
daten bestimmt werden, erhalten werden.

8. Verfahren nach einem der Anspriiche 6 bis
7, wobei die Erfassungsfunktion konfiguriert ist, ei-
nen nachsten Simulationsparameterkandidaten zum
Trainieren des Simulationsparametermodells abhan-
gig vom Ist-Trainingszustand der Qualitatsfunktion zu
wahlen.

9. Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis 8,
wobei nachdem festgestellt wurde, dass die Ergeb-
nisse der Drucksimulation fiir die beabsichtigte An-
wendung geeignet sind, eine Paste gemal der ge-
wahlten Pastenzusammensetzung angefertigt wird,
wobei dann, wenn festgestellt wird, dass die ange-
fertigte Paste nicht fir die beabsichtigte Anwendung
geeignet ist, die angefertigte Paste als ein Pasten-
zusammensetzungskandidat flr eine weitere Wie-
derholung des Bayes'schen Optimierungsprozesses
verwendet wird.

10. Verfahren nach einem der Anspriiche 1 bis 9,
wobei das Simulationsparametermodell ein datenge-
triebenes Modell, insbesondere ein Gaul'sches Re-
gressionsmodell, enthalt.

11.  Vorrichtung zum Bestimmen einer Pasten-
zusammensetzung fur eine beabsichtigte Druckan-
wendung unter Verwendung einer Materialsimulati-
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on zum Simulieren von Pasteneigenschaften, wobei
die Materialsimulation ein Simulationsmodell verwen-
det, das durch Simulationsparameter festgelegt wird;
wobei die Vorrichtung konfiguriert ist, die folgenden
Schritte durchzufihren:

a) Wahlen einer Pastenzusammensetzung zum
Durchftihren einer Drucksimulation,

b) Bestimmen von Simulationsparametern auf der
Grundlage einer gewahlten Pastenzusammenset-
zung mittels eines trainierten datenbasierten Simula-
tionsparametermodells;

c) Durchfilhren einer Drucksimulation unter Ver-
wendung der bestimmten Simulationsparameter, um
Pasteneigenschaften fiir die gewahlte Pastenzusam-
mensetzung zu bestimmen.

d) Computerprogrammprodukt, das ein computerles-
bares Medium enthalt, in dem Folgendes gespei-
chert ist: Computerprogrammcodemittel, die, wenn
das Programm geladen ist, den Computer veran-
lassen, eine Prozedur auszufiihren, um alle Schritte
des Verfahrens nach einem der Anspriche 1 bis 10
durchzufihren.

e) Maschinenlesbares Medium, in dem ein Programm
aufgezeichnet ist, wobei das Programm konfiguriert
ist, den Computer zu veranlassen, ein Verfahren
nach einem der Anspriiche 1 bis 10 auszufihren.

Es folgen 4 Seiten Zeichnungen
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Anhéangende Zeichnungen

Fig. 1
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