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Zusammenfassung:

Um einen besseren Einblick und Verstindnis der mechanischen Eigenschaften von
bioinspirierten Materialien aus oxidierten Keramiken (Titandioxid, TiO,) und organischen
Schichten (Polyelektrolyt, PE) zu gewinnen, werden numerische und analytische Methoden
und Modelle im mikroskopischen Bereich angewendet. Die Untersuchungen konzentrieren
sich auf die elastischen Eigenschaften der keramischen Phase, dem viskosem Verhalten der
organischen Phase und die Eigenschaften der Zwischenschichten und deren Einfluss auf die
Elastizitdt, Festigkeit und Duktilitit der bioinspirierten Struktur. Finite Elemente
Simulationen der  Nanoindentation und Zugversuche des geschichteten
Nanoverbundwerkstoffs (Abb. 1 rechts) wurden durchgefiihrt um die mechanischen
Eigenschaften des Verbundwerkstoffs und dessen Komponenten zu bestimmen. In
Abbildung 2 ist ein Beispiel fiir eine Simulation der Nanoindentation einer Probe mit einer
PE-Schichtdicke von 10nm gezeigt. Der Einfluss der Schichtdickenverhéltnisse der
organischen Phasen auf die Hérte und den E-Modul im Verbundwerkstoff wurden analysiert.
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Abb. 1: Die Schale einer Seeohrmuschel und hoch aufgeloste Einblicke ins Innere der Schale.
Perlmutt, das aus Protein und Aragonit besteht, ist in der gelb gefirbten Abbildung. Auf der rechten
Seite die Struktur und der Aufbau des kiinstlichen Perlmutt Materials dargestellt.!"!

[UBurghard, Z.; Zini, L.; Srot, V.; Bellina, P.; van Aken, P.A.; Bill J., Toughening through nature-
adapted nanoscale design, Nano letters 2009 American Chemical Society, 9(12), 4103 8.
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Abb. 2: Die von Mises-Stress Verteilung an bestimmten Stellen im Verlauf der
Nanoindentationssimulation eines TiO,/PE-Verbundwerkstoffes, die Schichtdicke von TiO, betrigt
100 nm und die Schichtdicke von PE 5 nm. a) und b) zeigen zwei Momentaufnahmen am Beginn des
Nanoindentationsprozesses, ¢) zeigt den Punkt der maximalen Eindringtiefe des Indenters und d) und
e) zwei Momentaufnahmen der Entspannung des Materials nach Beendigung der Belastung. Die
Abbildung in der linken oberen Ecke zeigt die Punkte a) bis e) der Simulation auf der
Kraft/Eindringungskurve.
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Die Modellierung der Materialeigenschaften eines Verbundwerkstoffes basiert generell auf
einem Modell der Eigenschaften seiner Komponenten. In diesem Fall werden die
Spannungs/Belastungs-Kurven der beiden Phasen (der TiO,- und PE-Schicht) bendtigt.

Dafiir wurde eigens eine Methode entwickelt, die durch eine Kombination der Ergebnisse der
Nanoindentation mit der Finite Element Methode die charakteristischen mechanischen
Eigenschaften der TiO,- und PE-Schichten beschreibt. Ein Beispiel fiir die Ergebnisse einer
Parameterstudie im Vergleich zu den experimentellen Ergebnissen ist in Abbildung 3 gezeigt.

Basierend auf den Ergebnissen der Parameterstudie konnten die Simulationen des
Nanoverbundwerkstoffes durchgefiihrt werden. Im Vergleich mit den experimentellen
Ergebnissen zeigt sich ein Unterschied im Elastizitdtsmodul. Durch die Beriicksichtigung des
Konzepts der mineralischen Briicken, (das sind Strukturen in natiirlichem Perlmutt, die zwei
Schichten aus Aragonit verbinden) konnten die resultierenden Kraft/Eindringkurven des
Nanoindentation Experiment erkldrt und simuliert werden. Die Ergebnisse der Simulationen

und des analytischen Modells mit mineralischen Briicken sind in Abbildung 3b gezeigt.
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Fig. 3: Parameterstudien der mechanischen Eigenschaften der Komponenten des
Nanoverbundwerkstoffes a) Ein Vergleich der Kraft/Eindring-Kurven aus
Nanoindentationsexperimenten und FE-Simulationen mit einer Variation der folgenden Parameter: E-
Modul E = 27 GPa und Streckgrenze o, = 0.2 GPa und Variation des Kaltverfestigungswertes: h =
5.84, 4.84 und 5.44 GPa; b) Die Abhéngigkeit des Elastizitdtsmoduls des geschichteten TiO2/PE-
Nanoverbundwerkstoffes vom Schichtdickenverhéltniss seiner Komponenten. Alle Modelle enthalten
mineralische Briicken mit einem sehr hohen E-Modul von 282 GPa (die experimentelle Kurve und die
Kurve die nach dem Modell nach Zahl et al. berechnet wurde, iiberlappen).

Bei allen Volumenanteilverhdltnissen der Schichten zeigen die Ergebnisse qualitativ gute
Ubereinstimmung mit den experimentell gewonnen Ergebnissen auBer bei den Ergebnissen
der Nanoindentation-Simulation. Dort sind die Werte des E-Moduls niedriger wie in den
experimentell aber auch wie in den analytisch (mit Beriicksichtigung der Mineralbriicken)
bestimmten Werten. Dies kann auf komplexe Spannungszustinde wihrend der Erniedrigung
des Indenters aber auch auf die anisotrope Natur des geschichteten Materials zuriick zu fithren
sein. Zur Uberpriifung der Ergebnisse der FE-Simulationen der Nanoindentation wurden auch
Zugversuche mit der gleichen Volumenanteil von mineralischen Briicken simuliert.
Zukiinftige Arbeiten werden sich auf den Einfluss der Schichtdickenverhéltnisse auf die

Rissausbreitung und Rissvermeidung konzentrieren.
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