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Fur die Stofftrennung mittels pordser Polymermembranen ist die Morphologie der
Membran entscheidend. Porése Polymermembranen kdnnen durch den Phasenin-
versionsprozess hergestellt werden. Dabei wird eine stabile Polymerlosung auf ei-
nem Trager in ein wassriges Fallungsbad eingetaucht. Bei Kontakt von
Polymerlosung und Fallungsbad diffundiert Losungsmittel aus der Polymerldosung ins
Fallungsbad und Wasser aus dem Fallungsbad in die Polymerlésung. Bei Erreichen
der Mischungslicke zerfallt die Polymerlésung in eine polymerreiche, feste und eine
polymerarme, flussige Phase. Eine gewlnschte Morphologie wird bislang aus-
schlie3lich experimentell und auf Basis eines umfangreichen Erfahrungswissens
entwickelt.

Ziel der Arbeit ist die Weiterentwicklung eines neuartigen Modellierungsansatzes, mit
dem der komplexe Prozess der Strukturbildung im Fallungsprozess simuliert werden
kann. Der auf first principles” basierende Modellierungsansatz zur Vorhersage der
Porenstrukturen im Phaseninversionsprozess beruht auf dem Cahn-Hilliard Modell [1]
und beschreibt den Phasenzerfall hinter einer bewegten Fallungsfront [2].

Es wird eine Weiterentwicklung fur Mehrkomponentensysteme vorgestellt, die die
Betrachtung von vollstandigen, ternéren Stoffsystemen zur Untersuchung relevanter
Morphologien ermdglicht. Durch die Bertcksichtigung von thermischen Fluktuatio-
nen, die zum Bruch mathematischer Symmetrie fuhrt, konnte die Entstehung realen
Porenstrukturen simuliert werden. Damit wurde die Voraussetzung zur weiteren Un-
tersuchung von realen Polymersystemen wahrend des Phaseninversionsprozesses
geschaffen.
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