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Simulation des mechanischen Verhaltens biomineralisierter Gerliste

1 Graduell verstarkte Kompositmaterialien als Sehnener-
satzmaterial

Sehnen spielen eine fundamentale Rolle im Bewegungsablauf des menschlichen Kérpers. Als
physikalische Verbindung zwischen Muskel und Knochen dienen sie der Ubertragung der Muskel-
kraft auf das Skelett [1]. Aufgrund der physiologisch bedingten hohen Beanspruchungen im Bereich
der Sehne-Muskel-Partie, zéhlen Verletzungen in diesem Bereich des Bewegungsapparats mit
etwa 30 % zu den haufigsten Sportunféllen [2]. Die natiirliche Heilung einer verletzten Sehne ist
aufgrund der geringen Zellzahl und avaskularen Natur der Gewebe begrenzt mdglich [3]. Bei der
Heilung tritt an die Stelle einer geordneten, hierarchischen Struktur ein desorganisiertes fibréses
Narbengewebe mit minderwertigen mechanischen Eigenschaften [4]. Aufgrund des eingeschrénk-
ten naturlichen Heilungsprozesses stellt eine signifikante Verletzung von Sehnen medizinisch eine
groRRe Herausforderung dar [5].

In den meisten Fallen wird versucht die Funktionalitéat durch den Einsatz eines artifiziellen Ersatz-
gewebes wiederherzustellen. Neben synthetischen Polymeren wie PVA kommen auch Biomateri-
alien wie z. B. Kollagen oder rekombinante Spinnenseide fur die Gewebekonstruktion in Betracht
[6, 7]. Insgesamt gilt jedoch die artifizielle Sehnenreparatur noch als unausgereift, was auf die ho-
hen Anforderungen an derartige Ersatzmaterialien zuriickzuftihren ist [8]. Entwicklungsbedarf be-
steht dabei insbesondere im Hinblick auf die Biokompatibilitédt und die mechanische Stabilitat der
Ersatzmaterialien. Aufgrund ihrer mechanischen Eigenschaften, ihrer biologischen Abbaubarkeit
und Biomineralisierbarkeit stellt die Verwendung von Kollagen und rekombinanter Spinnenseide
einen vielversprechenden Ansatz dar [9-11].

Eine weitere Herausforderung liegt in den auftretenden schadigenden Spannungskonzentrationen
innerhalb des sprunghaften Ubergangsbereichs zwischen Ersatzmaterial und Knochen, welche
zum Versagen vieler biomedizinischer Implantate fihren [12].

Im natiirlichen Sehne-Knochen-Ubergang, auch Enthese genannt, wird eine sprunghafte Anderung
im Materialverhalten durch eine gezielte graduelle Biomineralisation, d. h. durch die Anlagerung
von anorganischen Hydroxylapatit-Partikeln an den Kollagenfasern im Sehnengewebe, vermieden
[13]. Einen vielversprechenden Losungsansatz zur Minimierung der Spannungskonzentration zwi-
schen Sehnenersatzmaterial und Knochen liefert ein biomimetischer Nachbau des natirlichen Ge-
webes mittels Gewebekonstruktion (Tissue Engineering). Ziel des Tissue Engineering ist es dabei,
die Eigenschaften des Ersatzmaterials nach natiurlichem Vorbild zu entwickeln [6].
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Abbildung 1: Simulationsgestiitzte Auslegung des Mineralisierungsgradienten im Sehnenersatzmaterial

Im Rahmen des Forschungsvorhabens , Simulationsgestiitzte Entwicklung eines graduellen
Sehnenersatzmaterials” (P- Nr. 05266) wurden daher grundlegende Methodiken fiir die Entwick-
lung eines neuartigen, auf Biomaterialien basierenden Sehnenersatzgewebes erarbeitet. Die Pro-
jektbearbeitung erfolgte durch den Lehrstuhl fiir Konstruktionslehre und CAD unter der Leitung
von Prof. Dr.-Ing. Frank Rieg (Sachbearbeiter: Florian Huter, M.Sc.; Dipl.-Ing. Johannes Wittmann)
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in Zusammenarbeit mit dem Lehrstuhl fur Biomaterialien unter der Leitung von Prof. Dr. Thomas
Scheibel (Sachbearbeiterinnen: Kim Koeck, M.Sc.; Vanessa Neubauer, M.Sc.) an der Fakultat fur
Ingenieurwissenschaften der Universitéat Bayreuth.

Der Forschungsfokus lag dabei auf der Anbindungsstelle zwischen Sehnenersatzmaterial und Kno-
chen. Das erste Teilziel war, die Materialsteifigkeit des Sehnenersatzmaterials in diesem Bereich
nach dem nattrlichen Vorbild graduell anzupassen, um so potenziell materialschadigende Span-
nungskonzentrationen zu vermeiden.

Der hierfiir am Lehrstuhl fiir Biomaterialien im ersten Teilprojekt verfolgte Ansatz ist die Biofabrika-
tion von graduell mineralisierten Biomaterialien aus Kollagen und rekombinanter Spinnenseide.
Durch die Integration von Mineralisationspeptiden wurde versucht, eine gezielte Bindung zwischen
dem Biopolymer und dem Mineralisierungspartikel zu vermitteln.

Die mechanische Auslegung des graduellen Verlaufs der Materialsteifigkeit im zweiten Teilprojekt
wurde durch den Einsatz numerischer Simulationsmethoden am Lehrstuhl fur Konstruktionslehre
und CAD unterstutzt (Abbildung 1). Das zweite Teilziel war daher die Entwicklung geeigneter An-
satze fur die simulative Bestimmung des versteifenden Einflusses der Mineralisierung auf das elas-
tische Verhalten sowie die Erarbeitung einer Modellierungsstrategie zur simulativen Abbildung des
graduellen Materialverhaltens mithilfe der Finite-Elemente-Analyse (FEA) [14].

Die nachfolgenden Kapitel beschreiben die Forschungsarbeiten und -ergebnisse aus dem zweiten
Teilprojekt zur Entwicklung einer FE-Modellierungsstrategie zur simulationsgestiitzten Auslegung
des graduellen Steifigkeitsverhaltens von biomineralisierten Geriisten. Fur die Darstellung der For-
schungsarbeiten und -ergebnisse aus dem ersten Teilprojekt sei auf die Dissertationen von Kim
Koeck [15] und Vanessa Neubauer [16] verwiesen.
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2 Simulation des mechanischen Verhaltens biominerali-
sierter Geruste

Der Einsatz numerischer Simulationen stellt einen wesentlichen Aspekt bei der Entwicklung
neuartiger Sehnenersatzmaterialien dar. Sie liefern einen wichtigen Beitrag beim Design und der
mechanischen Auslegung derartiger Kompositmaterialien. Mithilfe der Finite-Elemente-Analyse
lassen sich unter anderem grundlegende Vorhersagen lber das mechanische Verhalten treffen
und Einflisse verschiedener Designparameter ermitteln. Durch die simulationsgestitzte Charakte-
risierung unterschiedlicher Materialkombinationen und -verteilungen kann so eine Hilfestellung bei
der Materialauswahl gegeben und damit der experimentelle Aufwand bei der Entwicklung des Seh-
nenersatzmaterials reduziert werden.

2.1 Natirliche Gradientenmaterialien als Vorbild

Als Gradientenmaterialien werden Werkstoffe bezeichnet, deren Materialeigenschaften gra-
duell in Abhangigkeit des Ortes variieren [17]. Dies lasst sich beispielsweise bei Verbundwerkstof-
fen durch eine stetige Anderung der Komponentenzusammensetzung realisieren [18]. Der im na-
tirlichen Sehne-Knochen-Ubergang auftretende Mineralisierungsgradient erfiillt eine wichtige
Funktion im Hinblick auf das mechanische Verhalten der Sehne. Durch die graduelle Mineralisie-
rung des Gewebes im Ubergangsbereich von der unmineralisierten Sehne hin zum Knochen wird
die Materialsteifigkeit stetig erhoht [6]. Innerhalb der Enthese steigt die Partikeldichte von Hydro-
xylapatit im Sehnengewebe allmahlich von 0 Vol% auf etwa 49 Vol% an [13], wodurch das Elasti-
zitatsmodul von etwa E = 1,2... 1,5 GPa sehnenseitig [19] auf E = 17 GPa knochenseitig [20] gra-
duell zunimmt. Abbildung 2 zeigt das typische Spannungs-Dehnungs-Diagramm von Sehnen- und
Knochenmaterialien, wobei die Steigung der Kurven, welche dem Elastizitdtsmodul (E-Modul) ent-
spricht, als MaR fir die Materialsteifigkeit betrachtet werden kann. Physiologisch relevante Belas-
tungen liegen typischerweise im Bereich bis etwa ¢ = 4 % Dehnung bzw. einer Nennspannung von
etwa ¢ = 50 MPa [21].
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Abbildung 2: Typisches Spannungs-Dehnungs-Diagramm von Sehnen- und Knochenmaterial nach [19]

Durch die graduelle Anpassung der Materialsteifigkeit lassen sich unerwiinschte, schadigende
Spannungskonzentrationen innerhalb der Enthese vermeiden und dadurch die Stabilitat der
Sehne-Knochen-Anbindung erhéhen [6]. Wichtig fur die Entwicklung des neuartigen Sehnenersatz-
materials ist es, diese Zusammenhéange zwischen Materialsteifigkeit und ggf. auftretenden Span-
nungskonzentrationen im Detail zu verstehen.

Forschungsbericht Lehrstuhl fir Konstruktionslehre und CAD, Univeristat Bayreuth 5/32



Simulation des mechanischen Verhaltens biomineralisierter Gerliste

Um die Ursache der Spannungskonzentrationen bei einer sprunghaften Anderung in der Ma-
terialsteifigkeit klaren zu kénnen, wurde ein einfaches Simulationsmodell einer Zugprobe erstellt,
wie in Abbildung 3 gezeigt. Die Probe wurde in zwei Halften aufgeteilt, wobei der einen die elasti-
schen Eigenschaften des unmineralisierten Sehnenmaterials (E = 1,5 GPa) und der anderen die
von Knochengewebe (E =17 GPa) zugewiesen wurden. Die Zugprobe wurde mit einer axialen
Nennspannung im Mittelteil der Probe von 50 MPa belastet.

KﬂocheYL
sehn®

Abbildung 3: FE-Modell einer Rundzugprobe aus Sehnen- und Knochenmaterial mit sprunghaftem Materialtber-
gang

In der Simulation ergab sich eine deutliche Uberhéhung der Spannungen am Ubergang zwi-
schen den beiden Materialien. Abbildung 4 zeigt die Ergebnisse fur die Normalspannung in axialer
Richtung (a) sowie fir die Schubspannung in radialer Richtung (b) anhand eines Langsquerschnitts
des Probekorpers.
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Abbildung 4: Axiale Normalspannung (a) sowie radiale Schubspannung (b) im Bereich des Materialibergangs
dargestellt im Langsquerschnitt des Probekorpers

Die sich einstellende maximale axiale Normalspannung betragt 98,8 MPa und tritt am Materi-
alibergang unmittelbar unterhalb der Oberflache der Zugprobe auf. Der Wert ist etwa doppelt so
hoch wie die vorgegebene Nennspannung, was einer Spannungsuberhdhung von 98 % entspricht.
Diese Konzentration der Normalspannung zieht einen materialschadigenden Delaminationseffekt
am Materialiibergang nach sich. In diesem Bereich befindet sich ferner eine Schubspannungskon-
zentration am Materialiibergang, wie in Abbildung 4 (b) gezeigt. Die auftretenden Schubspannun-
gen lassen sich urséchlich auf das unterschiedliche Querdehnungsverhalten beider Materialien
zuruckfuhren: aufgrund der unterschiedlichen elastischen Eigenschaften beider Bereiche stellen
sich bei einer Nennzugspannung von 50 MPa unterschiedliche Langsdehnungen ein. Bei ahnlichen
Querkontraktionszahlen resultiert daraus ein Unterschied im Querdehnungsverhalten, was im
Ubergangsbereich zwischen beiden Materialien zu Verspannungen in radialer Richtung fiihrt. Dies
erklart das Auftreten der Schubspannungen entlang der Grenzflache. Da die Oberflache der Zug-
probe zudem schubspannungsfrei sein muss, bedingt diese Verspannung die Ausbildung hoher
Normalspannungen unmittelbar an der Oberflache der Probe. Dieses Phanomen ist vergleichbar
zum Free Edge Effect, welcher bei der Belastung von Mehrschichtverbundmaterialien auftritt und
dabei zu einer Delamination der Schichten fiihrt [22]. Im natiirlichen Sehne-Knochen-Ubergang
andern sich die Materialeigenschaften daher nicht sprunghaft, sondern graduell, um das Auftreten
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dieser materialschadigenden Spannungen am Materialiibergang zu vermeiden.

Eines der Ziele dieses Projekts war es, diese graduelle Anpassung der Materialsteifigkeit im Design
des Sehnenersatzmaterials berticksichtigen zu kénnen. Fir die Umsetzung wurde ein biomimeti-
scher Nachbau der natiirlichen Sehne-Knochen-Anbindung gewahilt, bei dem das biogene Grund-
material (z. B. Spinnenseide oder Kollagen) im Ubergangsbereich mit Hydroxylapatit-Partikeln gra-
duell verstarkt wird. Das Design des Gradienten wurde durch den Einsatz numerischer Simulati-
onsmethoden unterstitzt. Ein weiteres Ziel hierbei war die Entwicklung eines Ansatzes zur simu-
lativen Bestimmung des versteifenden Einflusses der Mineralisierung auf das elastische Verhalten
des Grundmaterials sowie die Erarbeitung einer Modellierungsstrategie zur simulativen Abbildung
des graduellen Materialverhaltens mithilfe der Finite-Elemente-Analyse. Anhand der entwickelten
Modellierungsstrategie wurden anschlie3end verschiedene Untersuchungen zur Bestimmung des
erforderlichen Mineralisierungsgrads und zur Auslegung des Mineralisierungsgradienten durchge-
fuhrt.

2.2 Simulationsstrategie zur Abbildung des graduellen Steifigkeitsverlaufs

Bei der Simulation von Kompositmaterialien missen sowohl makro- als auch mikromechani-
sche Aspekte berlicksichtigt werden. Die Mikrostruktur bestimmt dabei das effektive mechanische
Verhalten des Verbundwerkstoffs, wohingegen die Betrachtung des geometrischen Korpers sowie
seines Belastungszustands auf makroskopischer Ebene erfolgt [23]. Aufgrund der stark unter-
schiedlichen Langenskalen von Mikro- und Makroebene ist eine direkte numerische Simulation
unter Berucksichtigung aller mikromechanischen Details mit einem sehr hohen Modellierungs- und
Rechenaufwand verbunden und daher in der Praxis kaum zielfuhrend einsetzbar [24]. Aus diesem
Grund wird ein Homogenisierungskonzept nach Abbildung 5 verfolgt, bei dem die heterogene Mik-
rostruktur auf makroskopischer Ebene durch ein homogenes Ersatzmaterial abgebildet wird, wel-
ches ein aus makroskopischer Sicht quivalentes elastisches Verhalten aufweist [24].

Mikrostruktur Materialkarte Makromodell

Homogeni- homogenes

sierung Ersatzmaterial

Abbildung 5: Grundlegende Vorgehensweise bei der Modellierung des Gradientenmaterials

Die zur Definition des Ersatzmaterials erforderlichen Materialparameter werden durch Homo-
genisierung, d. h. Mittelwertbildung, aus den Eigenschaften der heterogenen Mikrostruktur ermittelt
[23]. Die effektiven elastischen Eigenschaften des makroskopischen Ersatzmaterials sind dabei
von dem Mineralisierungsgrad abhangig. Dieser Zusammenhang lasst sich anschaulich in Form
von Materialkarten darstellen. Sie dienen als Datenbasis fur die Kalibrierung des nichtlinearen Ma-
terialmodells, welches fiir die simulative Abbildung des effektiven Materialverhaltens des homoge-
nen Ersatzmaterials auf makroskopischer Ebene eingesetzt wird.

2.3 Mikromechanisches Modell zur Bestimmung der effektiven elastischen Ma-
terialeigenschaften

Das in Abschnitt 2.2 vorgestellte Homogenisierungskonzept bietet die Mdglichkeit einer deut-
lichen Reduzierung des Modellierungs- und Berechnungsaufwands bei der FE-Simulation gradu-
eller Kompositmaterialien. Im Zuge der Homogenisierung werden die effektiven elastischen Eigen-
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schaften des Werkstoffs aus makroskopischer Sicht anhand eines Modells der Mikrostruktur ermit-
telt, was auch als Mikro-Makro-Ubergang bezeichnet wird [23]. Zu diesem Zweck wird ein statis-
tisch reprasentatives Probevolumen der lokalen Mikrostruktur in Form eines FE-Modells abgebildet
und bestimmten Belastungszustanden unterworfen, um so das elastische Verhalten zu charakteri-
sieren.

2.3.1 Mikromechanisches Simulationsmodell

2.3.1.1 Definition des reprasentativen Volumenelements

Ausgangspunkt der Homogenisierung bildet das FE-Modell eines statistisch reprasentativen
Probevolumens der lokalen Mikrostruktur, welches auch als repréasentatives Volumenelement
(RVE) oder als Einheitszelle (EZ) bezeichnet wird. Der Aufbau, d. h. die Anzahl, Verteilung und
Form der Heterogenitéten innerhalb der Zelle, miissen dabei statistisch représentativ sein [24]. Ist
das Grundmaterial, d. h. die Matrix, graduell partikelverstarkt, so verandert sich die Partikeldichte
in Abhangigkeit des Orts. Die o¢rtliche Ausdehnung des Partikeldichtegradienten liegt auf makro-
skopischer Ebene im Millimeterbereich, wohingegen die Betrachtung der lokalen Mikrostruktur im
Bereich von wenigen Mikrometern liegt (bei einem Partikeldurchmesser in der Gréf3enordnung von
100 nm). Aufgrund der deutlich unterschiedlichen Langenskalen von Mikro- und Makroebene an-
dert sich die Partikeldichte aus mikroskopischer Sicht nur relativ langsam, weshalb sie lokal als
naherungsweise konstant betrachtet werden kann.
Da mikrostrukturelle Details im Zuge der Mittelwertbildung verloren gehen, kdnnen bei der Defini-
tion des RVE bestimmte Idealisierungen getroffen werden, wie z. B. die Annahme von Periodizitat
oder Symmetrie in der geometrischen Struktur. Eine physikalisch exakte Detailmodellierung der
Mikrostruktur ist nicht erforderlich, solange das effektive elastische Verhalten hinreichend genau
abgebildet wird. Vor diesem Hintergrund wird hier die haufig unterstellte Annahme getroffen, dass
die Partikel im Bereich einer bestimmten Partikeldichte im statistischen Mittel ndherungsweise
gleichverteilt sind [23]. Wird ferner angenommen, dass die lokale Mikrostruktur statistisch gemittelt
isotrop ist, so lasst sich die Mikrostruktur lokal als eine periodische Anordnung einer einzelnen
Einheitszelle betrachten, wie in Abbildung 6 gezeigt.

Gradientenmaterial

Ideali-
_—
sierung

Mikrostruktur Einheitszelle/RVE
Abbildung 6: Idealisierung der lokalen Mikrostruktur und Definition des reprasentativen Volumenelements

Diese Einheitszelle ist reprasentativ fur die lokale Mikrostruktur und kann daher als RVE ver-
wendet werden. Sie besteht aus einer wirfelfédrmigen, nichtlinear-elastischen Biopolymermatrix, in
welche ein einzelnes elastisches Hydroxylapatit-Partikel eingelagert ist. Je nach Partikeldichte va-
riiert das GroRenverhaltnis zwischen Partikeldurchmesser und der Wirfelkantenlédnge. Die maxi-
mal abbildbare Partikeldichte liegt bei 52,36 Vol%, bei der der Partikeldurchmesser der Kanten-
lange entspricht. Hinsichtlich der Matrix-Partikel-Interaktion wird angenommen, dass Matrix und
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Partikel ndherungsweise ideal aneinanderhaften. Das Hydroxylapatit-Partikel wird als isotroper, li-
near-elastischer Koérper betrachtet. Nach [25] liegt die Poisson-Zahl von Hydroxylapatit bei vy 4p =
0,27 und das E-Modul in einem Bereich von Ey,p = 40 ... 117 MPa. Zur Abbildung des Materialver-
haltens wird in der Simulation das linear-elastische Hencky-Materialmodell verwendet [26]. Die Bi-
opolymermatrix wird als isotropes, nichtlinear-elastisches Material betrachtet und mithilfe des hy-
perelastischen Marlow-Materialmodells abgebildet [27]. Grundlage fir die Kalibrierung dieses Ma-
terialmodells bilden die Messdaten aus typischen Materialpriifversuchen des verwendeten Biopo-
lymers. Abbildung 7 zeigt die Spannungs-Dehnungs-Kurve eines Films aus rekombinanter Spin-
nenseide im uniaxialen Zugversuch [11]. Mit einer Poisson-Zahl vgzss = 0,49 weist Spinnenseide
typischerweise ein naherungsweise inkompressibles Materialverhalten auf [28].
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Abbildung 7: Messdaten aus dem uniaxialen Zugversuch rekombinanter Spinnenseide nach [10]

2.3.1.2 Wahl des charakteristischen Belastungszustands und der Randbedingungen

Zur Charakterisierung des effektiven elastischen Verhaltens der Mikrostruktur wird das RVE
in der Simulation bestimmten Belastungszustanden unterworfen. Die so ermittelten Spannungs-
Dehnungs-Kurven dienen anschlieend als Grundlage fir die Kalibrierung des Materialmodells des
homogenen Ersatzmaterials auf makroskopischer Ebene. In der Praxis haben sich verschiedene
Belastungszustéande, wie der uniaxiale und aquibiaxiale Zugversuch, zur Charakterisierung nichtli-
nearen Materialverhaltens etabliert [29]. Im Rahmen des Projekts wurde sich auf das Marlow-Ma-
terialmodell festgelegt, um das nichtlineare Materialverhalten des homogenen Ersatzmaterials im
Makromodell abzubilden (s. Abschnitt 2.3.2.3). In diesem Fall ist die Spannungs-Dehnungs-Kurve
aus dem uniaxialen Zugversuch ausreichend zur Kalibrierung des Materialmodells [27].
Bei der Simulation des uniaxialen Zugversuchs am RVE muss beachtet werden, dass das RVE
nicht frei verformt werden kann, sondern nur einen Ausschnitt aus einem periodisch aufgebauten
Verbund identischer Einheitszellen darstellt, die sich gegenseitig in ihrer Verformung beeinflussen.
Die Randbedingungen in der Simulation mussen demnach die lokale Periodizitét der idealisierten
Mikrostruktur abbilden, indem sie garantieren, dass sich gegenuberliegende Seitenflaichen des
RVEs stets nur auf die gleiche Weise verzerren kdnnen, wie in Abbildung 8 (a) veranschaulicht.
Mathematisch lasst sich diese Periodizitat mithilfe einer linearen kinematischen Zwangsbedingung
beschreiben [23]:

uwt(y)—u (y)=u*—u" (2

Diese Gleichung besagt, dass die Differenz der lokalen Verschiebungen zweier korrespondieren-
der Punkte auf gegenulberliegenden Seitenflichen des RVEs gleich der Differenz der mittleren
Verschiebungen beider Seitenflachen sein muss. Aufgrund der Symmetrie im Aufbau der Einheits-
zelle sowie des uniaxialen Belastungszustands vereinfacht sich diese lokale Periodizitatsbedin-
gung zu einer Planaritéats- und Parallelitatsbedingung. Das bedeutet, dass alle Seitenflachen am
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RVE wahrend des Zugversuchs zwangslaufig eben bleiben sowie jeweils gegentberliegende Sei-
tenflachen parallel zu einander bleiben. Zusatzlich werden die Festhaltung und die Verschiebung
in Zugrichtung als Randbedingungen aufgegeben, wie in Abbildung 8 (b) gezeigt.

P\anaritétsbed'm

Zuglast
“Festhaltung

= lanaritétsbed'mgung

Abbildung 8: Lokale Periodizitatsbedingung (a) und Wahl der Randbedingungen am RVE (b)

2.3.1.3 Bestimmung des effektiven elastischen Verhaltens (Homogenisierung)
Um das effektive elastische Verhalten der Einheitszelle unter Zugbelastung zu bestimmen,
werden die Spannungen ¢ und Dehnungen ¢ in Zugrichtung tber das Volumen der Einheitszelle

gemittelt [23]:
s=2f[[oar o

Sy "

Aus den gemittelten Werten lasst sich ein Spannungs-Dehnungs-Diagramm zeichnen, welches das
mittlere Zugverhalten der Mikrostruktur und damit die effektive Materialsteifigkeit charakterisiert.
Aufgrund der Symmetrie im Aufbau des RVE sowie des Belastungszustands und der Tatsache,
dass alle Seitenflaichen des RVE unter Zuglast eben bleiben, ergibt sich ein symmetrisches Span-
nungs- und Verzerrungsfeld innerhalb der Einheitszelle. In diesem Fall kénnen obige Volumenin-
tegrale mathematisch in Flachenintegrale tberfihrt und vereinfacht werden [23]:

5:;ﬂLmv:ggam=§ (5)
g‘:%fﬂ-edV:%‘gudA=%=% (6)

Gemalf Gleichung (5) ergibt sich die gemittelte Zugspannung aus dem Quotienten von Zugkraft F
und Querschnittsflache A. Die mittlere Dehnung hingegen berechnet sich nach Gleichung (6) aus
dem Quotienten der Langenanderung in Zugrichtung u und der Kantenlange L im unverformten
Zustand. Analog zur Langsdehnung in Zugrichtung kann auch die mittlere Querdehnung &, aus
dem Quotienten der Langenanderung quer zur Zugrichtung u, und der Kantenlange L bestimmt
werden. Sie beschreibt, wie stark sich das RVE unter uniaxialer Zugbelastung in lateraler Richtung
zusammenzieht. Aus dem Quotienten beider Dehnungen ergibt sich die effektive Poisson-Zahl:

y=-2 ™
&
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Durch die Variation des GroRRenverhaltnisses von Partikel und Matrix kann der Einfluss des
Mineralisierungsgrads auf das effektive Materialverhalten erfasst werden. Die resultierenden Span-
nungs-Dehnungs-Diagramme der einzelnen Simulationen kénnen anschliefend zusammenge-
fasst und in Form einer Materialkarte dargestellt werden. Eine Materialkarte, wie sie exemplarisch
in Abbildung 9 beschrieben ist, bildet somit die Grundlage fiir die Definition der Materialeigenschaf-
ten des homogenen Ersatzmaterials.

500

400 | steigende
Partikeldichte

300

200

100

technische Spannung / MPa

technische Spannung / MPa

0 0,02 0,04 0,06 0,08 0,1
technische Dehnung /-

Abbildung 9: Spannungs-Dehnungs-Diagramm der Einheitszelle in Abhangigkeit der Partikeldichte

2.3.2 Umsetzung der Simulationsmethodik

Im Rahmen des Projekts wurde die in Abschnitt 2.3.1 beschriebene Simulationsmethodik zur
Bestimmung der effektiven elastischen Eigenschaften softwaretechnisch umgesetzt. Grundlage
der Umsetzung bildet die freie FE-Software Z88, welche am Lehrstuhl fir Konstruktionslehre und
CAD entwickelt wird [30]. Um in der Simulation das nichtlineare Verhalten der Materialien abbilden
zu kdénnen, wurde der nichtlineare Berechnungskern verwendet und sein Funktionsumfang erwei-
tert. Die Erweiterungen umfassen zwei nichtlineare hyperelastische Materialmodelle sowie eine
Schnittstelle zur Definition linearer Zwangsbedingungen zur Abbildung der Periodizitatsbedingung.
Zum Abgleich der Implementierungen wurde ein FE-Modell der Einheitszelle mit dem kommerziel-
len FE-Programm ABAQUS/CAE [31] aufgebaut. Dieses Referenzmodell wurde in 288 tberfihrt,
um die Simulationsergebnisse der Modellrechnungen beider Programme vergleichbar zu machen.

2.3.2.1 Generierung der FE-Netze

Um den Einfluss des Mineralisierungsgrads auf die effektive Materialsteifigkeit zu untersu-
chen, wurden insgesamt 25 FE-Modelle des RVE mit unterschiedlichen Verhéltnissen von Parti-
keldurchmesser zu Kantenlange aufgebaut. Mithilfe dieser lassen sich Partikeldichten im Bereich
von 0 bis 45 Vol% simulativ abbilden. Die einzelnen FE-Modelle wurden mit ABAQUS vernetzt. Um
ein gutes Konvergenzverhalten sowie eine hohe Ergebnisgenauigkeit erzielen zu kénnen, wurden
guadratische Hexaederelemente zur Vernetzung verwendet. Da ein Free-Meshing fiir diesen Ele-
menttyp nicht moglich ist, wurde ein Algorithmus zur Steuerung der Vernetzungsparameter des
programminternen Mapped Meshers entwickelt, mit dessen Hilfe ein Hexaedernetz hoher Netzgite
fur beliebige PartikelgrofRen generiert werden kann. Die Netzgenerierung wurde mithilfe eines Py-
thon-Skripts automatisiert, d. h. abhéangig von einem vorgegebenen Partikeldichteintervall werden
25 Modelle der Einheitszelle automatisiert aufgebaut und vernetzt. Aufgrund der Symmetrie im
Aufbau der Einheitszelle und des uniaxialen Belastungszustands wurden zudem die einzelnen Ein-
heitszellen jeweils zu einem Achtelmodell vereinfacht, um den Berechnungsaufwand in der Simu-
lation reduzieren zu kdnnen. Abbildung 10 zeigt exemplarisch vier FE-Netze bei unterschiedlicher
Partikeldichte.
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1% 5% 20 % 35 %

Abbildung 10: FE-Viertelmodell des RVEs bei verschiedenen Partikeldichten

2.3.2.2 Definition der Rand- und Zwangsbedingungen

Zur Abbildung des uniaxialen Belastungszustandes in der Simulation werden auf die Knoten
der sechs Seitenflachen der FE-Modelle verschiedene Rand- und Zwangsbedingungen eingepragt
(s. Abschnitt 2.3.1.2). Diese sind in Abbildung 11 zusammengefasst.

(@) (b)

Abbildung 11: Definition der Symmetriebedingungen (a), Zugbelastung (b) und Zwangsbedingungen (c) auf die
Seitenflachen des FE-Modells

Die Symmetriebedingungen werden in der Simulation durch das Sperren der Knotenfreiheits-
grade normal zu den Symmetrieebenen abgebildet. Die Zuglast wird als Verschiebungsrandbedin-
gung den Knoten der betroffenen Flache zugewiesen. Dabei wurde die maximale Verschiebung so
gewahlt, dass sich das FE-Modell um max. 10 % in Belastungsrichtung streckt. Die Beriicksichti-
gung des elastischen Umfelds bei der Einheitszellensimulation erfolgt tiber die Definition periodi-
scher Randbedingungen. Im Falle des uniaxialen Belastungszustands folgt aus dem Periodizitats-
prinzip, dass jeweils zwei gegenuberliegende Seitenflachen des RVE eben und parallel zueinander
bleiben mussen. Diese Parallelitéts- und Planaritatsbedingungen lassen sich mathematisch in
Form linearer Zwangsbedingungen formulieren,

Gu =g, (8)

die beispielsweise mithilfe der Lagrange-Methode im FE-Gleichungssystem berucksichtigt werden

kdénnen [32]:
¢ 910=0) ©

Zur Berucksichtigung dieser Zwangsbedingungen innerhalb der Simulation wurde der nichtlineare
Berechnungskern entsprechend erweitert und eine Schnittstelle zur Definition der Zwangsbedin-
gungen implementiert. Fur die Zuweisung der Parallelitats- und Planaritatsbedingungen auf Knoten
der betroffenen Seitenflachen wurde ein Matlab-Skript erstellt, mit dessen Hilfe die knotenbezoge-
nen Zwangsbedingungen fur die Schnittstelle des Rechenkerns automatisch generiert werden kon-
nen.

Forschungsbericht Lehrstuhl fir Konstruktionslehre und CAD, Univeristat Bayreuth 12/32



Simulation des mechanischen Verhaltens biomineralisierter Gerliste

2.3.2.3 Implementierung nichtlinearer Materialmodelle

Eine Grundvoraussetzung fir die erfolgreiche Simulation des mechanischen Verhaltens des
mineralisierten Biomaterials ist eine hinreichende Abbildungsgenauigkeit der verwendeten Materi-
almodelle. Im Rahmen der Methodenentwicklung wurden hierzu verschiedene Materialmodelle,
wie Yeoh, Ogden, Arruda-Boyce, Van der Waals [33] und Marlow [27, 34], zur Beschreibung des
hyperelastischen Verhaltens der Matrix Gberprift und mit exemplarischen Messdaten verglichen.
Die beste Ubereinstimmung zwischen mathematischem Modell und Messdaten wurde mit dem
Materialmodell nach Marlow erzielt. Im Gegensatz zu klassischen hyperelastischen Materialmodel-
len [33] basiert das Marlow-Modell nicht auf einer spezifischen Ansatzfunktion fir die Verzerrungs-
energiedichte, sondern auf einer allgemeinen, ansatzfreien konstitutiven Gleichung in Abh&ngigkeit
der ersten Verzerrungsinvarianten [27, 34]. Eine nichtlineare Kurvenregression zur Bestimmung
der Modellparameter ist dabei nicht erforderlich. Wie der Vergleich mit den Messdaten zeigt, re-
produziert das Materialmodell die zugrundeliegenden Zugversuchsdaten exakt und gibt zudem
physikalisch plausible Vorhersagen des hyperelastischen Materialverhaltens in anderen Belas-
tungszustanden [27, 34]. Abbildung 12 zeigt die Ergebnisse bei Verwendung des Marlow-Materi-
almodells zur Simulation von rekombinanter Spinnenseide sowie von Kollagen unter uniaxialer
Zugbelastung.

(a) (b)
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Abbildung 12: Abgleich der Marlow-Modellvorhersage mit Messdaten aus dem uniaxialen Zugversuch von re-
kombinanter Spinnenseide [11] (a) und Kollagen [35] (b)

Aus diesem Grund wurde das Marlow-Materialmodell fir die Simulation des nichtlinearen Ma-

terialverhaltens der Biopolymermatrix ausgewahlt. Im Zuge einer Literaturrecherche wurde aller-
dings festgestellt, dass sich die bisherigen wissenschaftlichen Publikationen zum Marlow-Materi-
almodell primér auf den Spezialfall ideal inkompressibler Materialien beschranken. Da viele Bio-
materialien (schwach) kompressibel sind, wurde der konstitutive Ansatz des origindren Marlow-
Materialmodells im Rahmen dieses Forschungsvorhabens modifiziert und weiterentwickelt. Die Er-
gebnisse dieser Entwicklung wurden in einem wissenschaftlichen Journal verdffentlicht [27]. Im
Zuge der softwaretechnischen Umsetzung der Simulationsmethodik wurde das erweiterte Marlow-
Materialmodell in den nichtlinearen Berechnungskern integriert.
Zur Abbildung der elastischen Eigenschaften des Hydroxylapatit-Partikels wurde das isotrope, li-
near-elastische Hencky-Materialmodell verwendet. Dieses Modell bendtigt als Modellparameter
den E-Modul sowie die Poisson-Zahl des Partikelmaterials. Eine ausfuhrliche Darstellung der zu-
grunde liegenden mathematischen Zusammenhange wird in [26] gegeben. Im Rahmen der Wei-
terentwicklung des nichtlinearen Berechnungskerns wurde das Hencky-Modell ebenfalls pro-
grammtechnisch umgesetzt.
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2.3.2.4 Erweiterung der Elementformulierung

Eine Besonderheit vieler fir den Sehnenersatz in Frage kommender Biomaterialien ist ihr
schwach kompressibles bzw. nahezu inkompressibles Materialverhalten. Dabei liegt die Poisson-
Zahl dieser Materialien nahe am Wert v = 0,5 und stellt somit annédhernd den Grenzfall idealer
Inkompressibilitdt dar [36]. Inkompressibilitdt bedeutet, dass sich der elastische Kérper unter Be-
lastung zwar verformt, sich sein Volumen jedoch nicht &ndert [37]. Mathematisch lasst sich dies als
kinematische Zwangsbedingung fur das Verschiebungsfeld verstehen, welche besagt, dass die
Volumendehnung des Korpers ¢, null ist [36]:

e =0 (10)

Als Konsequenz daraus ergibt sich: Wird ein inkompressibler Kérper von allen Seiten gleichmafig
mit einem homogenen Druck belastet, so komprimiert bzw. verformt sich der Korper nicht, egal wie
hoch der absolute Betrag der Druckrandbedingung ist. Druck und Verformung sind demnach von-
einander entkoppelt. Bei kompressiblen Kdérpern hingegen besteht ein konstitutiver Zusammen-
hang zwischen dem Druck p und der Volumendehnung des Kérpers, welcher formal wie folgt for-
muliert werden kann [36]:

&y =~ (11)

Dabei bezeichnet k das Kompressionsmodul des Materials, welches fur v — 0,5 gegen Unendlich
strebt und somit die Volumendehnung vom Druck p entkoppelt, vgl. Gl. (10). Fir v < 0,5 ist das
Kompressionsmodul endlich, der Druck sowie die deviatorische Spannungen lassen sich eindeutig
aus den Verformungen des Kdrpers berechnen [36]. Die klassische Elementformulierung fir kom-
pressible Korper beruht daher auf einem Einfeldansatz, der alleine auf einer Diskretisierung des
Verschiebungsfelds basiert [38].

Mit steigendem Kompressionsmodul wird der Druck zunehmend vom Verschiebungsfeld entkop-
pelt, was zu numerischen Schwierigkeiten bei der Verwendung der klassischen Elementformulie-
rung fuhrt [45]. Dies auRert sich in sogenannten Locking-Phdnomenen, d. h. eine schlechte Kon-
ditionierung des FE-Gleichungssystems sowie das Auftreten von Konvergenzproblemen. Abhilfe
hierfur bietet die Verwendung von nichtklassischen Elementformulierungen, welche auf einem
Mehrfeldansatz beruhen [37, 39]. Im Zweifeldansatz wird neben dem Verschiebungsfeld aul3erdem
auch das Druckfeld als unabhéngige Variable eingefiihrt und diskretisiert [37]. Diese Elementfor-
mulierung wird auch als Hybrid-Formulierung bezeichnet [40] und enthalt neben dem Interpolati-
onsansatz fir das Verschiebungsfeld auch einen Interpolationsansatz fuir das Druckfeld. Typischer-
weise wird die Interpolationsordnung fur das Druckfeld mindestens um eins niedriger als fur das
Verschiebungsfeld gewahlt, um die inf-sup-Stabilitaitsbedingung erflllen zu kénnen [41].

Im Zuge der softwaretechnischen Umsetzung der Simulationsmethodik wurden drei Hybrid-Ele-
mentformulierungen in den nichtlinearen Berechnungskern integriert, welche in Abbildung 13 dar-
gestellt sind. In allen drei Féllen wurde ein konstanter Ansatz fiir das Druckfeld gewahlt, der Ansatz
fur das Verschiebungsfeld ist linear bzw. quadratisch.

(@) (b) (c)

T

Abbildung 13: Implementierte Hybridelemente: Q1Po (a), Q2Po (b) und P2Po (c) nach [41]
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2.3.2.5 Automatisierung des Berechnungsablaufs

Zur Automatisierung der RVE-Simulation wurde ein Rahmenprogramm in Form eines Matlab-
Skripts geschrieben, welches den Modellaufbau, die Ansteuerung des Berechnungskerns Z88 so-
wie die Aufbereitung und Visualisierung der Simulationsergebnisse Ubernimmt. Hierzu tbergibt der
Anwender die Materialdaten fir Partikel und Matrix sowie Steuerparameter fiir den Rechenkern in
Form einer Excel-Eingabedatei. Die Materialeigenschaften werden automatisiert den entsprechen-
den Elementsets der 25 vordefinierten FE-Netze der Einheitszelle zugewiesen. AnschlieRend er-
folgt die Definition der Rand- und Zwangsbedingungen fur die Simulation des uniaxialen Belas-
tungszustands. Die fertigen FE-Modelle werden nacheinander an den Berechnungskern uberge-
ben und die Berechnung gestartet. Am Ende jedes Berechnungslaufs werden die Simulationser-
gebnisse automatisiert ausgewertet und graphisch aufbereitet. Dabei werden das effektive Span-
nungs-Dehnungs-Diagramm sowie der Verlauf der Querdehnung gemaf des in Abschnitt 2.3.1.3
beschriebenen Vorgehens fir jede einzelne Einheitszelle ausgewertet und anschlieRend in Abhén-
gigkeit der Partikeldichte in Form einer Materialkarte aufgetragen.

2.3.3 Untersuchungen am Mikromodell

Die im Rahmen der RVE-Simulationen ermittelten effektiven elastischen Eigenschaften dienen
als Grundlage fur die Definition des Materialverhaltens auf makroskopischer Ebene. Abbildung 14
zeigt exemplarisch die Simulationsergebnisse fiir eine Kombination rekombinanter Spinnenseide
mit Hydroxylapatit. Zur Charakterisierung der elastischen Eigenschaften der Spinnenseide wurde
die Spannungs-Dehnungs-Kurve nach Abbildung 7 und eine Poissonzahl von vggs = 0,49 verwen-
det. Der E-Modul von Hydroxylapatit wurde auf einen Wert von E,,», = 60 GPa gesetzt, der Wert
der Poisson-Zahl auf vy, = 0,27.
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Abbildung 14: Spannungs-Dehnungs-Diagramm (a) und effektive Poisson-Zahl (b) in Abh&ngigkeit des Minera-
lisierungsgrads

In Abbildung 14 (a) wird der Einfluss der Mineralisierung deutlich. Mit zunehmendem Minera-
lisierungsgrad steigt die Materialsteifigkeit der Einheitszelle. Im Vergleich zur unmineralisierten
Spinnenseide erhoht sich die Anfangssteigung der Zugkurve um einen Faktor von 3,7 bei einem
Mineralisierungsgrad von 45 % und liegt mit 17,5 GPa im Bereich des E-Moduls von kortikalem Kno-
chen [20]. Abbildung 14 (b) zeigt ferner den resultierenden Verlauf der effektiven Poisson-Zahl in
Abhangigkeit der Partikeldichte. Bei niedrigen Partikeldichten Uberwiegt das nahezu inkompres-
sible Verhalten der Spinnenseidenmatrix, wohingegen sich die kompressiblen Eigenschaften des
Partikels mit zunehmender Partikeldichte durchsetzen.
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Abbildung 14 (a) zeigt deutlich einen degressiven Verlauf im Spannungs-Dehnungs-Verhalten.
Mit zunehmender Belastung des Materials sinkt die Steigung der Spannungs-Dehnungs-Kurve bei
gegebener Partikeldichte. Die Materialsteifigkeit ist demnach nicht nur von der Partikeldichte, son-
dern auch von der anliegenden Belastung abhéangig. Ein eindeutiges E-Modul zur Charakterisie-
rung der Materialsteifigkeit kann daher nicht unmittelbar angegeben werden. Vielmehr kann in je-
dem Punkt entlang der Zugkurve, charakterisiert durch Dehnung und Spannung, ein Sekanten-E-
Modul bestimmt werden:

Es == (12)

Abbildung 15 zeigt das Sekanten-E-Modul in Abh&angigkeit der Partikeldichte bei unterschiedlichen
Zugspannungen. Wie in Abschnitt 2.1 beschrieben, liegt die physiologische Belastung in der Grol3e
von etwa 50 MPa, weshalb hier das Sekanten-E-Modul bei dieser Belastung zur Charakterisierung
der Materialsteifigkeit verwendet wird.
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Abbildung 15: Sekanten-E-Modul in Abh&ngigkeit der Partikeldichte bei unterschiedlichen Belastungen

Um Spannungsuberhdhungen an der Anbindungsstelle zwischen Sehnenersatzmaterial und
Knochen zu vermeiden, sollten die Materialsteifigkeiten von mineralisierter Spinnenseide und dem
angrenzenden Knochengewebe mdglichst &hnlich sein. Der Zielwert liegt bei etwa E = 17 GPa (vgl.
Abschnitt 2.1). Der zum Erreichen dieser Materialsteifigkeit erforderliche Mineralisierungsgrad lasst
sich anhand von Abbildung 15 bestimmen. Bei einer charakteristischen Belastung von 50 MPa liegt
die erforderliche Partikeldichte bei ca. 45 %, was gréRenordnungsmafig dem Mineralisierungsgrad
von natirlichem Knochengewebe entspricht (vgl. Abschnitt 2.1). Nach Abbildung 14 (b) ergibt sich
ferner fur die dazugehorige effektive Poisson-Zahl ein Wert von v = 0,37, der in den typischen
Bereich 0,15 ... 0,45 von natlrlichem Knochengewebe féllt [42].

2.4 Makroskopisches Ersatzmodell des Gradientenmaterials

Auf makroskopischer Ebene wird die heterogene Mikrostruktur des Gradientenmaterials durch
ein homogenes Ersatzmaterial abgebildet, dessen elastische Eigenschaften sich graduell in Ab-
hangigkeit des Ortes andern. Die Ergebnisse der RVE-Simulation nach Abbildung 14 bilden die
Grundlage fir die Definition der Materialeigenschaften des homogenen Ersatzmaterials. Grund-
satzlich gibt es verschiedene Modellierungsanséatze, um die sich ortlich kontinuierlich &ndernden
Materialeigenschaften innerhalb des FE-Modells abbilden zu kénnen. Im Rahmen des Projekts
wurde eine Modellierungsstrategie umgesetzt, welche in den nachfolgenden Abschnitten néher
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beschrieben wird. Mithilfe der entwickelten Simulationsmethode wurden verschiedene Untersu-
chungen an einem einfachen FE-Modell durchgefiihrt und daraus Hilfestellungen beim Design des
Mineralisierungsgradienten abgeleitet.

2.4.1 Makromechanisches Simulationsmodell

Die Simulationsmethodik zur Abbildung des Gradientenmaterials auf makroskopischer Ebene
umfasst zwei zentrale Bestandteile:

» ein Materialmodell, bei welchem das elastische Verhalten abhangig von der Partikeldichte
eingestellt werden kann,

» eine Strategie zur Vorgabe des graduellen Partikeldichteverlaufs, der Uber das Materialmodell
die Materialeigenschaften im FE-Modell ortsabhéngig steuert.

Zur Abbildung des partikeldichteabhangigen, nichtlinear-elastischen Materialverhaltens wird

erneut das Marlow-Materialmodell aus Abschnitt 2.3.2.3 verwendet. Grundlage fir die Kalibrierung
des Materialmodells bildet die Materialkarte nach Abbildung 14. Dabei werden aus der
Materialkarte die Spannungs-Dehnungs-Kurven fiir mehrere diskrete Partikeldichten extrahiert und
in Form einer Kurvenschar im Materialmodell hinterlegt. Anschlief3end wird das Materialmodell dem
gesamten FE-Netz zugewiesen. Abhangig davon, welcher konkrete Partikeldichtewert an einer
bestimmten Position im FE-Modell vorliegt, wird die dazugehdrige Spannungs-Dehnungs-Kurve
modellintern aus der hinterlegten Kurvenschar durch lineare Interpolation ermittelt. Auf diese Weise
werden die partikeldichteabhangigen, effektiven elastischen Eigenschaften der heterogenen
Mikrostruktur auf das homogene Ersatzmaterial Ubertragen.
Die Vorgabe des ortsabhangigen Partikeldichteverlaufs erfolgt knotenweise. Hierzu wird in jedem
Knoten des FE-Modells ein Wert fur die Partikeldichte vorgegeben. Der lokale Partikeldichteverlauf
innerhalb jedes Finiten Elements ergibt sich durch die Interpolation der Knotenwerte mithilfe der
Formfunktionen des jeweiligen Elementtyps. Auf diese Weise kann eine sich kontinuierlich
andernde Partikeldichteverteilung im FE-Modell des Gradientenmaterials abgebildet werden.
Bei der Simulation des Gradientenmaterials ist der einzupragende Partikeldichtegradient meist
unbekannt. Vielmehr wird i. d. R. ein bestimmter Verlauf fir die Materialsteifigkeit angestrebt. Die
dazugehorige Partikeldichteverteilung kann anhand von Abbildung 15 abgeschéatzt werden. Hierzu
wird der angestrebte Materialsteifigkeitsgradient in Form des Verlaufs fur das Sekanten-E-Modul
vorgegeben. Dieser lasst sich mittels Abbildung 15 in eine korrespondierende Partikeldichte-
verteilung umrechnen, welche anschlieRend fur die FE-Simulation verwendet wird. Das Vorgehen
ist in Abbildung 16 veranschaulicht.
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Abbildung 16: Bestimmung des Partikeldichteverlaufs bei vorgegebenem Steifigkeitsgradienten

2.4.2 Umsetzung der Simulationsmethodik

Im Rahmen des Projekts wurde die in Abschnitt 2.4.1 beschriebene Simulationsmethodik zur
Abbildung des Gradientenmaterials auf makroskopischer Ebene softwaretechnisch mit Z88 umge-
setzt. Hierzu wurde der nichtlineare Berechnungskern entsprechend erweitert. Zum einen wurde
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eine Schnittstelle zur Vorgabe der drtlichen Partikeldichteverteilung an den Knoten des FE-Modells
implementiert. Zum anderen wurde das Marlow-Materialmodell erweitert, um ein partikeldichteab-
héngiges Materialverhalten berticksichtigen zu kdnnen. In der Eingabedatei des Materialmodells
kann das Spannungs-Dehnungs-Verhalten in Abhangigkeit der Partikeldichte in tabellarischer
Form hinterlegt werden. Bei der Simulation werden die Knotenpartikeldichten mithilfe der Form-
funktionen elementweise interpoliert, um den lokalen Partikeldichteverlauf zu bestimmen. Anhand
des lokalen Partikeldichteverlaufs werden anschlieRend die elastischen Eigenschaften innerhalb
jedes Finiten Elements mithilfe des partikeldichteabhéngige Marlow-Materialmodells abgebildet.
Um die Angabe der Partikeldichte in den Knoten zu vereinfachen, wurden zwei Matlab-Skripte er-
stellt. Mithilfe des ersten Skripts kdnnen aus einem vorgegebenen Funktionsverlauf fur die Parti-
keldichte die Knotenpartikeldichten automatisch bestimmt und fur die Z88-Schnittstelle lesbar aus-
geschrieben werden. Alternativ dazu kann auch ein Funktionsverlauf fur die Materialsteifigkeit vor-
gegeben werden. Mithilfe des zweiten Skripts lasst sich dieser auf Basis Daten aus Abbildung 15
in einen korrespondierenden Partikeldichteverlauf konvertieren.

2.4.3 Untersuchungen am Makromodell

Mithilfe der entwickelten Simulationsmethode wurden verschiedene Untersuchungen
durchgefiihrt, um so Hilfestellungen beim Design des Mineralisierungsgradients ableiten zu
kénnen. Hierzu wurden verschiedene Verlaufe des Mineralisierungsgradienten analysiert und
hinsichtlich ihrer Auswirkung auf die resultienden Spannungsverlaufe verglichen und bewertet.
Dabei wurden der Einfluss der Kurvenform sowie der der Steilheit des Gradienten anhand einer
einfachen Zugprobe untersucht. Die in Abbildung 17 abgebildete Rundprobe besitzt in der Mitte
einen Durchmesser von 5mm. Der Bereich mit sich graduell &nderndem Materialverhalten
erstreckt sich auf einer Lange von 20mm. Das FE-Modell wurde mit quadratischen
Hexaederelementen vernetzt und mit einer Nennspannung von 50 MPa auf Zug belastet.

Bereich mit Partikel-
dichtegradienten

Abbildung 17: Rundzugprobe zur Untersuchung unterschiedlicher Materialsteifigkeitsverlaufe

In einer ersten Untersuchung wurde die Kurvenform des Steifigkeitsgradienten variiert. Hierbei
wurden Gradienten mit linearem und S-formigen Sekanten-E-Modul-Verlauf sowie linearem und S-
formigen Partikeldichteverlauf betrachtet. Zur Kalibrierung des nichtlinear-elastischen Marlow-
Materialmodells diente die Materialkarte nach Abbildung 14. Die Ergebnisse der Untersuchung sind
in Abbildung 18 dargestellt. Durch die Gegeniberstellung von Sekanten-E-Modul- und
dazugehorigen Partikeldichteverlaufen wird deutlich, dass beide Gréf3en nicht linear miteinander
korrelieren. Ein lineare Partikeldichteverteilung resultiert in einem nahezu parabolischen Verlauf
des Sekanten-E-Moduls. Umgekehrt wird ein linearer Sekanten-E-Modul-Verlauf durch einen
naherungsweise wurzelférmigen Partikeldichtegradienten hervorgerufen. Die Materialsteifigkeit
steigt folglich etwa quadratisch und damit Uberproportional mit der Partikeldichte an.
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Abbildung 18: Gegenuberstellung verschiedener Gradientenverlaufe und Vergleich der resultierenden Spannung
in axialer Richtung

Die Auswertung der Oberflachenspannung in axialer Richtung zeigt in allen vier Féllen einen
sehr gleichméafigen Verlauf. Anders als beim sprunghaften Materiallilbergang aus Abschnitt 2.1
werden durch die graduelle Anpassung der Materialsteifigkeit materialschadigende
Spannungsspitzen vermieden. Die maximale Spannungsiberhéhung liegt unter 5 % und tritt beim
Gradienten mit linearem Sekanten-E-Modul-Verlauf im Ubergang vom konstanten zum graduellen
Steifigkeitsbereich auf. Beim S-formigen Verlauf des Sekanten-E-Moduls hingegen ist keine
Spannungsspitze zu finden. Dies lasst darauf schlieRen, dass Knicke im Steifigkeitsverlauf gewisse
Spannungstberhéhungen bedingen kdnnen, weshalb glatte Steifigkeitsverlaufe empfehlenswert
sind. Abgesehen davon zeigt die Untersuchung jedoch, dass die Kurvenform des Gradienten
keinen nennenswerten Einfluss auf die Spannungen im graduellen Ubergangsbereich hat. Daher
kann der Verlauf des Partikeldichtegradienten entspechend der Herstellungsmdglichkeiten gewahlt
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werden. Einen entscheidenden Einfluss auf die Spannungen hat vielmehr die Breite bzw. die
Steilheit des Gradienten. Je steiler der Gradient, desto sprunghafter der Ubergang in der
Materialsteifigkeit und damit die materialschadigenden Spannungsspitzen. Um diesen Effekt zu
untersuchen, wurden sechs Gradienten mit S-férmigem Sekanten-E-Modul-Verlauf
unterschiedlicher Steilheit simuliert und hinsichtlich der resultierenden Spannungsverlaufe
verglichen. Die Ergebnisse der Untersuchung sind in Abbildung 19 zusammengefasst.
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Abbildung 19: Gegenuberstellung unterschiedlicher steiler Gradientenverlaufe und Vergleich der resultierenden
Spannung in axialer Richtung

Der S-formige Steifigkeitsverlauf wurde formelmafRig mit der logistischen Funktion beschrieben:
— Es,max - Es,min
Es - Es,min + 1+ e-22/7 (13)

Hierbei bezeichnen Ej ,,;, und E; 4, den unteren bzw. oberen Grenzwert des Sekanten-E-Moduls.

Der Parameter z, ist ein MaR fur die Breite des Gradienten und steuert damit seine Steilheit, denn
fur die Steigung im Punkt z = 0 gilt:
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_ Es,max - Es,min

e (14)

Je kleiner z,, desto steiler der Gradient. Um die lokale Steilheit des Steifigkeitsgradienten
guantitativ beschreiben zu koénnen, wurde die relative Gradientensteilheit als dimensionslose
KenngrolRe eingefuhrt, die wie folgt definiert ist:

D dE;
E; dz
Dabei bezeichnet D den Durchmesser der Zugprobe, der auf die absolute Materialsteifigkeit Ej
bezogen wird. Die Verwendung dieses dimensionslosen MaRRes macht die Gradientensteilheit flur
unterschiedliche absolute Steifigkeiten und Probenabmessungen vergleichbar.

Die Auswertung der Normalspannung in axialer Richtung zeigt deutlich den Einfluss der
Gradientensteilheit auf den Spannungsverlauf. Je kleiner z,, desto steiler der Steifigkeitsgradient,
was zu ausgepragten, materialschadigenden Spannungskonzentrationen flhrt. Nicht die
Kurvenform, sondern die Steilheit des Gradienten ist entscheidend fur die Spannungsverteilung im
Ubergangsbereich. Um die Korrelation zwischen Gradientensteilheit und Spannungsspitze zu
bestimmen, ist in Abbildung 20 die maximale Spannungstberhdhung relativ zur Nennzugspannung
von 50 MPa uber der relativen Gradientensteilheit aufgetragen. Es ergibt sich ein ndherungsweise
linearer Zusammenhang. Damit die lokale Spannungsuberhéhung einen Wert von 10 % nicht
Uiberschreitet, sollte die relative Gradientensteilheit s,,; < 1 gewahlt werden.

(15)
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Abbildung 20: Korrelation zwischen Spannungsiberhéhung und relativer Gradientensteilheit
2.4.4 Anwendungsbeispiel: Achilles-Sehnenersatz

Bei den bisherigen Untersuchungen aus Abschnitt 2.4.3 wurde ein geometrisch einfaches Mo-
dell verwendet, um eindeutige Zusammenhange zwischen Mineralisierungsgradienten und Steifig-
keits- bzw. Spannungsverteilung bestimmen zu kénnen. Im Folgenden wird die praktische Anwend-
barkeit der entwickelten Simulationsmethodik anhand realititsnaher Geometrien demonstriert.
Hierfur wird exemplarisch der Ersatz einer Achillessehne betrachtet. Im Fokus der Simulation steht
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der Ubergang zwischen dem Sehnenersatzmaterial und dem Fersenknochen, wobei davon aus-
gegangen wurde, dass beide ideal miteinander verbunden (verwachsen) sind. Abbildung 21 zeigt
das FE-Modell aus quadratischen Tetraederelementen.

Sehnen-

ersatzmaterial Materialiberaana

-

,*~ Knochen
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Materialsteifigkeit

Sehnenersatz

Position

Nl

Abbildung 21: FE-Modell des Ubergangs vom Sehnenersatzmaterial zum Knochen mit sprunghafter bzw. gradueller
Steifigkeitsanderung

Im Ubergangsbereich ist die Netzfeinheit erhéht, um die lokale Spannungsverteilung ausrei-
chend genau abbilden zu kénnen. Das Knochengewebe wird als linear-elastisch betrachtet mit
einem E-Modul von 17 GPa und einer Poisson-Zahl von 0,27. Zur Definition des Materialverhaltens
des Sehnenersatzgewebes dient die Materialkarte nach Abbildung 14. Der Ubergangsbereich
wurde zum einen mit sprunghafter Steifigkeitserh6hung ausgefiihrt und zum anderen mit einer all-
mé&bhlichen Anpassung der Materialsteifigkeit durch eine graduelle Erhdhung der Partikeldichte auf
45 Vol%. Das Modell ist am oberen Ende des Sehnenersatzmaterials mit einer Nennbelastung von
50 MPa beansprucht und am Fersenknochen fest eingespannt. Die Ergebnisse der Simulation mit
sprunghaftem Steifigkeitsverlauf sind in Abbildung 22 dargestellt. Der Spannungsverlauf weist eine
deutliche Spannungsiiberhéhung von tiber 100 % am Ubergang vom Sehnenersatzmaterial zum
Knochen auf.
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Partikel-
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Abbildung 22: FE-Modell mit sprunghafter Steifigkeitsanderung: Materialsteifigkeit (a) und Spannungsfeld (b)
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Diese Spannungskonzentration im Ubergangsbereich lasst sich vermeiden, indem die Materi-
alsteifigkeit graduell angepasst wird. Abbildung 23 zeigt dies in der FE-Simulation. Durch die gra-
duelle Anpassung der elastischen Eigenschaften ergibt sich ein homogenes Spannungsfeld am
Ubergang zwischen dem Sehnenersatzmaterial und dem Knochengewebe.
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! spannung
Gradient

Abbildung 23: FE-Modell mit gradueller Steifigkeitsanderung: Materialsteifigkeit (a) und Spannungsfeld (b)

2.5 Einfluss anisotroper Partikelstrukturen auf das Materialverhalten

Das in Abschnitt 2.3 entwickelte mikromechanische Modell des partikelverstarkten Materials
beruht auf der Annahme, dass sich die lokale Mikrostruktur im statistischen Mittel isotrop verhalt.
Die reale Partikelgeometrie muss dabei nicht zwangslaufig kugelférmig sein, jedoch wird unter-
stellt, dass die Ausrichtung der nichtkugelférmigen Partikel innerhalb der Mikrostruktur keine Vor-
zugsrichtung aufweist bzw. statistisch gleichverteilt ist. In diesem Fall zeigt die Mikrostruktur im
Mittel ein richtungsunabhangiges effektives elastisches Verhalten und kann daher ndherungsweise
mithilfe der isotropen Einheitszelle nach Abbildung 24 beschrieben werden, welche aus einem ku-
gelférmigen Partikel eingebettet in eine wirfelférmige Matrix besteht.

Idealisierung

reale Mikrostruktur periodische Mikrostruktur RVE

Abbildung 24: Idealisierende Abbildung der Mikrostruktur durch ein RVE mit richtungsunabhéangigem Steifigkeits-
verhalten

Je nach Herstellungsverfahren des Gradientenmaterials besteht jedoch die Mdglichkeit, dass
die Partikel in der Matrix eine Vorzugsausrichtung aufweisen. Insbesondere bei der Herstellung
des Gradientenmaterials im 3D-Druckprozess ist eine Ausrichtung der Partikellangsachse in Stro-
mungsrichtung wahrscheinlich. Aus makroskopischer Sicht weist das Material in diesem Fall ein
anisotropes elastisches Verhalten auf. Die Bestimmung der effektiven elastischen Materialparame-
ter erfolgt anhand eines RVE mit richtungsabhéngigem Steifigkeitsverhalten, wie in Abbildung 25
exemplarisch gezeigt.
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Idealisierung

reale Mikrostruktur periodische Mikrostruktur RVE

Abbildung 25: Idealisierende Abbildung der Mikrostruktur durch ein RVE mit richtungsabh&ngigem Steifigkeitsver-
halten

Die abgebildete Einheitszelle besteht aus einem stabférmigen Partikel eingebettet in eine qua-
derformige Matrix. Im Vergleich zur isotropen Einheitszelle nach Abbildung 24 weist die anisotrope
Einheitszelle in Partikellangsrichtung eine hdhere Materialsteifigkeit bei gleicher Partikeldichte auf,
quer zur Partikellangsachse eine niedrigere Materialsteifigkeit. Umgekehrt lasst sich dieselbe Ma-
terialsteifigkeit mit einer niedrigeren Partikeldichte erzielen, was Vorteile im Herstellungsprozess
mit sich bringen kann. Um diesen Effekt simulativ abbilden und untersuchen zu kénnen, wurde die
in Abschnitt 2.2 beschriebene Homogenisierungsmethodik zur Abbildung anisotroper Mikrostruk-
turen erweitert.

2.5.1 Bestimmung der anisotropen Materialeigenschaften

Anders als im isotropen Fall ist das elastische Verhalten von Mikrostruktur im anisotropen
Fall richtungsabhéngig. Ein einfacher Zugversuch ist zur Charakterisierung des effektiven elasti-
schen Materialverhaltens nicht mehr ausreichend. Vielmehr ist ein Zugversuch fir jede der drei
Raumrichtungen erforderlich, um die richtungsabhéangige Zugsteifigkeit bestimmen zu kénnen. Fer-
ner missen drei Schubversuche zur Bestimmung der Schubsteifigkeiten um alle drei Achsen aus-
gefiihrt werden. Insgesamt lassen sich auf diese Weise neun unabhangige Materialparameter zur
Beschreibung des orthotropen Verhaltens ermitteln: drei E-Moduln (E,, E,,, E33) zur Charakteri-
sierung der Zugsteifigkeit, drei Schubmoduln (G,,, G5, G3) fur die Schubsteifigkeit sowie drei Pois-
son-Zahlen (vy,, V13, V23) zur Beschreibung des Querdehnungsverhaltens. Abbildung 26 zeigt die
sechs zu simulierenden Prifversuche mit einer Zuordnung der resultierenden Materialparameter.
Um das elastische Umfeld der Einheitszelle mit bertcksichtigen zu kénnen, werden innerhalb der
RVE-Simulationen periodische Randbedingungen zwischen den jeweils gegentberliegenden Sei-
tenflachen definiert (vgl. Abschnitt 2.3.1).

Zug

Schub

623
Abbildung 26: Sechs unterschiedliche Belastungszustande zur Charakterisierung des elastischen Materialparame-
ter in Abh&ngigkeit der Belastungsrichtung
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Im Allgemeinen sind die neun Materialparameter nicht konstant, sondern lastabhangig,
wodurch die mathematische Beschreibung des elastischen Verhaltens in Form einer konstitutiven
Gleichung sehr komplex wird. Ein allgemeingultiges Materialmodell ist aus der Literatur nicht be-
kannt. Daher wurde im Rahmen des Projekts vereinfachend ein linear-elastisches Materialverhal-
ten angenommen, bei welchem die neun elastischen Materialparameter als konstant angenommen
werden. In diesem Fall lIasst sich das orthotrope Hookesche Gesetz zur Beschreibung des Zusam-
menhangs zwischen Spannung g;; und Dehnung ¢;; auf Makroebene verwenden [43]:
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2.5.2 Umsetzung der Simulationsmethodik

Die softwaretechnische Umsetzung der in Abschnitt 2.5.1 beschriebenen Methodik zur Be-
stimmung des anisotropen effektiven elastischen Materialverhaltens erfolgte wiederum auf Basis
der freien FE-Software Z88. Fir die Entwicklung und Umsetzung der beschriebenen Strategie wur-
den die Berechnungskerne im Hinblick auf verschiedene Aspekte angepasst und erweitert. Die
Bestimmung der effektiven elastischen Eigenschaften mithilfe der RVE-Simulationen erfolgt auf
Basis des linearen Berechnungskerns Z88R. Die einzelnen Phasen der RVE werden dabei als
isotrope, linear-elastische Materialien abgebildet. Wie bereits erwahnt, ist eine Besonderheit vieler
fir den Sehnenersatz in Frage kommender Biomaterialien ihr (quasi-)inkompressibles Materialver-
halten, was sich in Bezug auf die Materialparameter in einer Poisson-Zahl nahe dem Grenzwert
v = 0,5 auRert. Bei den klassischen Finite-Elemente-Ansatzen aus Z88 kann dies zu numerischen
Problemen wie Locking-Effekten und einer schlechten Kondition der konstitutiven Gleichung fiihren
[45]. Um die numerische Stabilitat der Simulation zu verbessern, wurde in der Berechnungsmetho-
dik zur Bestimmung der Elementsteifigkeitsmatrizen eine selektiv-reduzierte Quadratur eingefihrt
[44]. Dabei wird die konstitutive Gleichung in einen volumetrischen und einen isochoren Anteil auf-
geteilt [36, 45] und der volumetrische Teil mit einer reduzierten Integrationsordnung im Vergleich
zur klassischen vollen Integrationsordnung integriert. Zur Beriicksichtigung der periodischen Rand-
bedingungen innerhalb der RVE-Simulation wurde analog zu Abschnitt 2.3.2.2 eine Schnittstelle
zur Definition linearer Zwangsbedingungen in den Rechenkern Z88R implementiert. Diese
Zwangsbedingungen werden ebenfalls mithilfe der Lagrange-Methode im FE-Gleichungssystem
beriicksichtigt.

Zur Generierung der FE-Netze flr die RVE-Simulation wird das freie Vernetzungsprogramm GMSH
verwendet [46]. Mithilfe des Tools kénnen Einheitszellen mit grundsatzlich beliebigen Partikelgeo-
metrien parametrisch beschrieben und mit linearen oder quadratischen Tetraedern automatisiert
vernetzt werden. Aber auch kurz- oder endlosfaserverstarkte Einheitszellen lassen sich so gene-
rieren, womit die RVE-Simulationsmethodik nicht nur fir partikelverstarkte, sondern fiir zukiinftige
Untersuchungen auch faserverstarkte Strukturen anwendbar ist. Im Rahmen des Projekts wurden
vier Einheitszellentypen vordefiniert, welche in Abbildung 27 abgebildet sind. Die charakteristi-
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schen Geometrieparameter, wie RVE-Kantenlange und Partikeldurchmesser, sind in einer Steuer-
datei zusammengefasst und lassen sich so einfach variieren, um den Einfluss der Partikeldichte
auf die Materialsteifigkeit bestimmen zu kénnen. Eine Erweiterung um weitere Einheitszellentypen
durch den Anwender ist ohne weiteres moglich.

€Y (b) (©) (d)

Abbildung 27: Vier vordefinierte Einheitszellen: Kugelpartikel (a) ellipsoides Partikel (b) zylindrisches Partikel /
Kurzfaser (c) Endlosfaser (d).

Zur Automatisierung der RVE-Simulation wurde ein Rahmenprogramm in Form eines Matlab-
Skripts geschrieben, welches den Modellaufbau, die Ansteuerung des Berechnungskerns Z88R
sowie die Aufbereitung und Visualisierung der Simulationsergebnisse tibernimmt. Hierzu Uibergibt
der Anwender die Materialdaten fur Partikel und Matrix sowie eine Liste mit den Werten fur die
Geometrieparameter der zu berechnenden RVE in Form einer Excel-Eingabedatei. Die Materialei-
genschaften werden automatisiert den entsprechenden Elementsets der Einheitszelle zugewiesen.
AnschlieRend erfolgt die Definition der Rand- und Zwangsbedingungen fur die Simulation der sechs
verschiedenen Belastungszusténde. Die fertigen FE-Modelle werden nacheinander an den Be-
rechnungskern Z88R ubergeben und berechnet. Am Ende jedes Berechnungslaufs werden die
Simulationsergebnisse automatisiert ausgewertet und graphisch aufbereitet. Dabei werden die
neuen verschiedenen Materialparameter in Abhangigkeit der Partikeldichte dargestellt. Abbildung
28 zeigt den Berechnungsablauf im Uberblick.

Parametrisches
Modell I Definition der Einheitszelle
User = Material der Einzelphasen
= Geometrie der Einheitszelle
Tetraeder-
Vernetzung

(linear/quadratisch)

Aufbau der Lastfalle
fiir FE-Berechnung
(Material, Randbedingung)

FE-Berechnung mit
Z88-Rechenkern

y Auswertung
e (Materialparameter,
¢ ‘\ Materialkarten)

MATLAB-Rahmenprogramm (File Handling, Ansteuerung, Auswertung)

" Maitas

Abbildung 28: Automatisierter Berechnungsablauf zur Bestimmung der effektiven elastischen Materialeigenschaften
von anisotropen Mikrostrukturen
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Das Berechnungstool ist modular aufgebaut und besteht aus flnf Einzelmodulen, die grund-
satzlich beliebig erweitert oder ausgetauscht werden kénnen. Beispielsweise ware es fiir zukinf-
tige Anwendungen mdglich, die Berechnungsmethodik um die Berlicksichtigung nichtlinearen Ma-
terialverhaltens zu erweitern, indem der lineare Berechnungskern von Z88 durch den nichtlinearen
Berechnungskern ersetzt wird.

2.5.3 Untersuchung des Einflusses anisotroper Partikelstrukturen

Um den Einfluss der Partikelgeometrie auf die Materialsteifigkeit exemplarisch aufzuzeigen, wurde
die Zugsteifigkeit von RVE mit zylindrischem Partikel ermittelt, wobei das Durchmesser-zu-Langen-
Verhdltnis variiert wurde. Die resultierenden Zugsteifigkeiten wurden mit der eines RVEs mit ku-
gelformigem Partikel verglichen. Abbildung 29 zeigt die Einheitszelle, welche fir die RVE-Simula-
tionen verwendet wurde.

EMatrix =3GPa

VMatrix = 0148

EParticle = 60GPa

Vparticle = 0127

Abbildung 29: Aufbau der untersuchten Einheitszelle

Die Zugsteifigkeit wurde fir vier verschiedene Aspekt-Verhaltnisse, engl. aspect ratio (AR), in Ab-
hangigkeit der Partikeldichte ermittelt. Das Aspekt-Verhéaltnis ist dabei definiert als:
b_4 (17)

AR=T7=73

Die Ergebnisse fiir die Zugsteifigkeit in Langsrichtung aus RVE-Simulationen sind in Abbildung 30
zusammengefasst.

S 1,75
= --4A-- Zylinder (AR 1:10) A
£ 150 | --o-- zylinder (AR 1:5) .--.o
= --0-- zylinder (AR 1:3) TR
2 . T
2 125 | | --o0-- zylinder (AR 1:1) SR
© --x-- Kugel e
= 1,00 | X
> Pl
3 .
S
= 075 |
Ll
1%2]
2 050 |
2
1S
5 0,25
z

0,00 : : : : : ' ' ' ‘

0% 10% 20% 30% 40% 50%

Partikeldichte/ Vol%
Abbildung 30: Vergleich der Zugsteifigkeit in Langsrichtung fir RVEs unterschiedlicher Partikelgeometrie

Die Untersuchung zeigt deutlich den Einfluss der Partikelgeometrie auf die Materialsteifigkeit. Bei
niedrigen Partikeldichten unter 10 % ist der Einfluss nur gering, steigt jedoch mit zunehmender
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Partikeldichte an. Bei einer Partikeldichte von 25 % beispielsweise ist die Materialsteifigkeit bei
einem zylindrischen Partikel mit AR = 1.5 etwa doppelt so hoch wie bei einem kugelférmigen Par-
tikel. Umgekehrt kann mit einem zylindrischen Partikel mit AR = 1:5 die gleiche Materialsteifigkeit
mit einer Partikeldichte von etwa 30 Vol% erzielt werden, wie mit einem kugelférmigen Partikel mit
einer Partikeldichte von 45 Vol%.

Die Berucksichtigung eventuell auftretender Anisotropie in der Mikrostruktur ist daher entscheidend
fur die simulative Auslegung des Gradientenmaterials. Ein wichtiger Aspekt fur zukiinftige Entwick-
lungen ist die Erweiterung der Methodik zur Abbildung und Auslegung des Gradientenmaterials um
die simulative Berlicksichtigung anisotropen nichtlinear-elastischen Materialverhaltens auf makro-
skopischer Ebene.
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3 Zusammenfassung

Der natiirliche Sehne-Knochen-Ubergang, die Enthese, gestaltet sich als ein mechanisch sehr
anspruchsvolles Gewebe, das durch einen steilen Gradienten in Zellbesiedelung, Kollagenfa-
serausrichtung und Biomineralisation gekennzeichnet ist. Um diesen Konditionen im biomimeti-
schen Nachbau zu begegnen, wurden im Rahmen des Forschungsvorhabens ,Simulationsge-
stutzte Entwicklung eines graduellen Sehnenersatzmaterials* (OFS, P- Nr. 05266) experimentelle
und simulationsgestiitzte Untersuchungen durchgefihrt, auf deren Grundlage Lésungsansatze fr
die Herstellung und das Design des Sehnenersatzmaterials erarbeitet wurden. Grundidee war die
gezielte graduelle Mineralisation des Basismaterials, um so die Materialsteifigkeit an der Anbin-
dungsstelle zum Knochen graduell anzupassen. Als Basismaterialien wurden rekombinante Spin-
nenseide und Kollagen gewahlt, welche sich beide durch ihre Biokompatibilitat, Biomineralisierbar-
keit und mechanische Stabilitéat auszeichnen. Besonderes Augenmerk der Entwicklung lag auf dem
Design der Anbindungsstellen zwischen dem Sehnenersatzmaterial und dem Knochen bzw. dem
Muskel. Diese Anbindungsstellen gelten als versagenskritisch, da hier Materialien unterschiedli-
cher Steifigkeit aufeinandertreffen, was zu hohen, materialschadigenden Spannungskonzentratio-
nen fuhren kann. Um dies zu vermeiden, sollte das Sehnenersatzmaterial in diesen Bereichen eine
gezielte graduelle Anpassung der Materialsteifigkeit aufweisen. Als Lésungsstrategie zur Umset-
zung dieses Entwicklungsziels wurde sich fiir einen biomimetischen Nachbau der nattrlichen An-
bindungsstellen zwischen Sehne und Knochen entschieden.

Der Partikeldichtegradient bestimmt maRgeblich das graduelle Steifigkeitsverhalten des Sehnen-
ersatzmaterials im Ubergangsbereich zum Knochen. Zur Vorhersage und Auslegung des graduel-
len Materialsteifigkeitsverlaufs wurde eine Simulationsstrategie auf Basis der Finite-Elemente-Me-
thode entwickelt. Eine direkte numerische Simulation des graduell partikelverstarkten Sehnener-
satzmaterials ist aufgrund der Komplexitat der Mikrostruktur und dem damit verbundenen hohen
Modellierungs- und Rechenaufwand flr den praktischen Einsatz wenig geeignet. Im Rahmen des
Projekts wurde daher ein recheneffizientes Modellierungskonzept auf Basis einer Homogenisie-
rung der Mikrostruktur entwickelt. Die Modellierungsstrategie gliedert sich in zwei Schritte: Mithilfe
des mikromechanischen Modells lasst sich der versteifende Einfluss der Mineralisierung auf das
effektive elastische Verhalten aus makroskopischer Sicht bestimmen. Die so ermittelten effektiven
elastischen Materialparameter werden im zweiten Schritt dem homogenen Ersatzmaterial auf mak-
roskopischer Ebene zugewiesen. Anhand des makroskopischen Ersatzmodells erfolgt sodann die
Auslegung des Materialsteifigkeitsgradienten und der dazu erforderlichen Partikeldichteverteilung.
Die entwickelte Modellierungsmethode wurde software-technisch auf Basis des freien FE-Pro-
gramms Z88 umgesetzt. Anhand verschiedener Untersuchungen konnte die Anwendbarkeit der
Methodik verifiziert werden und verschiedene Designregeln wurden davon abgeleitet.

Im Fokus zukunftiger Forschungsarbeiten sollte zunachst die Validierung des Zusammenspiels aus
simulativer Auslegung und Herstellungsverfahren stehen. Ziel hierbei sollte sein, anhand verschie-
dener Varianten von Gradientenmaterialien die Grenzen der simulativen Vorhersagegenauigkeit
zu ermitteln sowie Fertigungsrestriktionen bei der Herstellung zu identifizieren und im Auslegungs-
prozess zu beriicksichtigen. Im néchsten Schritt kénnten die erarbeiteten Methoden zur Entwick-
lung eines Prototyps flr einen konkreten Anwendungsfall (wie z. B. dem Achilles-Sehnenersatz)
eingesetzt und validiert werden.
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