19©MeCongrs Francais de Mcanique Marseille, 24-28 &62009
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Resune :

Les proprétés nécaniques du tissu osseux sont daesa structure h’érarchique.A I'échelle de quelques micréxnes,
la structure que I'on peut observer est la fibrille de cokag mitkraliste. Dans ce travail, nous psentons un
mockle meécanique multéchelle de la fibrille bas sur une technique d’homecgisation variationnelle. Des simula-

tions nuniriqgues montrent la &endance des projtes élastiques de la fibrille vig-vis de sa structuré I'échelle
nanongétrique.

Abstract :

Mechanical properties of bone tissue result from its hierarchical structure. At the scale of several micrometers, the relevant
structure is the mineralized collagen fibril. We present here a multiscale mechanical model of the bone fibril based on a
variational homogenization technique. Numerical simulations show the dependency of the elastic properties of the fibril
on its nanoscale structure.

Mots clefs : os, fibrille, propri étés élastiques, multi€chelle, homoénéisation variationnelle,
modélisation, simulation numérique

1 Introduction

Le tissu osseux pisente une structuredrarchige sétalant de ce qui est visibke la moEcule.A chaque
échelle, la caraérisation nécanique de chacune des sous-structures passe par une descrgmies ¢ I'ar-
rangement gonetrique de ses constituants et de leurs pé&ipsinécaniques. Une métisation colerente et
précise du comportementéoanique de I'os I'eéchelle macroscopique demande ainsi une céhgnsion de
son comportement étaniquea toutes legchelles inérieures [1]. Cette&cessi¢ est de plus en plus reconnue
dans la communaétbionecanique s’iréressané I'os, comme enémoignent de nombreux etaents travaux

de recherche. Certains auteurs se sont faesikisir lechelles les plus petites de I'os, notamment celles du
nanongtre au micron [2, 3, 4, 5, 6]. D’autres, par ailleurs, ont pris en compte un plus grand nomdtinelt#s

en utilisant des ethodes d’homagréisationa plusieurs niveaux de type Eshelby [7, 8] ou asymptotique [9].
Dans ce papier nous exposons étiede visana caractriser les propétesélastiques de I'oa I'échelle du mi-

crometre.A cetteéchelle, la structure repsentative est la fibrille de collage mireralie. La fibrille est prin-
cipalement comp@&e de collagne, de miéral et d’eau. Les progres nécaniques de la fibrille sonédrites

en prenant en compte I'arrangement et la nature des constituarésiaelles inérieures. Une technique d’ho-
mogereisation variationnelle bés sur uneequivalenceenergtique est utiliée pour mettre en relation les
differente€chelles en jeu. Cette predure nous a permis de montrer kpéndance des proptésélastiques
de la fibrille visa-vis de certains paratres significatifs I'échelle sous-fibrillaire, notamment lagretrie

du miréral et les proportions de collage et migral,élargissant les premierésultats monés en [10].

Cet article est @velop@ comme écrit ci-dessous. Dans la section 2 nous tracons le cadre biophysique du
probleme. La néthode d’homogréisation variationnelle est esquéesdans la section 3 ainsi que son applica-
tion a la fibrille osseuse. Dans la section 4 nous montrons et discutogsldtats des simulations nénques
gue nous avons conduites. Enfin, les conclusions et les perspectives de ce travaiisanétgsr dans la section
5.

2 Biophysique de I'osa la micro- et nano-€chelle

Le tissu osseux montre une organisatiograichige. En se situart|'€chelle du microratre, la structure prin-
cipale que I'on peut distinguer est la fibrille de cokag mirerali€e. Les principaux constituants de la fibrille
osseuse sont une phase organique (principalement dué@adlate type | et des p&ihes non-collagneuses)
et une phase marale (hydroxyapatite). Les proportions et I'organisati@ometrique de ces phases varient
en fonction de nombreux facteurs tels que |&sp animale, &ge, 'histoire cliniquegtc. La formation du
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tissu osseux cetteéchelle peuttre decrite comme une méralisation progressive de la matrice organique.
Premerement, les mékules (ou micro-fibrilles) de collége &po%es par les ogsbblastes forment une ma-
trice appeteos€dderiche en eau. L'arrangement en zonesgdg-overlappropo® par [11] montre un che-
vauchement partiel des n&mlules de colla@ne qui se suérlent @riodiguement ag@s cing ranges. Ce motif
typique guide vraisemblablement le processus deeraiisation dont les &tails sont Banmoins réconnus.
D’aprés I'hypotlese la plus accepe, la migralisation commencerait dans les zonegagepour ensuite pro-
gresser tout au long des fibres. Il est probable que le€ipast non-collagneuses jouent urble important,
surtout dans la formation et stabilisation des liaisamegs-link$ entre le collagne et le miéral. Ce dernier
va progressivement remplacer I'eaepente dans I'ogtide et,a maturi€ du tissu, se @sente souvent sous
forme de petites plaques intereak entre les raggs de collagne.

La description de lagpnetrie et des propéites nmecaniques du collage et du miaral rebve du domaine de
la science des matiaux et les outils approf@s sont la dynamique nftulaire ou I'ex@rimentation directe
a I'échelle makculaire. Cependant, les ressources disponibles aujourd’hui pour mener de teiesnegs,
fussent-elles de types némque ou exprimentale, ne sont pas suffisantes pour garantir une éenfia-
bilité des esultats. Les dorées disponibles dans la &tature reposent sur une intérfation des &sultats
d’expériences qui ne fournissent pas directement les informations @eerchais qui, @anmoins, permettent
d’en donner une plus ou moinsgmise estimation. Par ailleurs, il fautgoiser que certaines des pra@ies
mécaniques dont on parlera par la suite (par exemple, le module de Young), ddiecimterpettes comme
des propietes efficaces, t@es d’'un modle atomique et transpess dans un contexte de milieu continu.

Collagene. Le collagene compose 90% environ de la masse organique. Lescoiek de collagne sont des
triples kelices de chimes dex-peptides. La longueur d’'une neaule est de 290 nm environ, tandis que le
diametre est normalement eséra 1.5 nm environ. Dans le sens longitudinal, deuxauoles contigés
sont £pakes par un espace de 40 nm environ (la zongaghe tandis que le @calage longitudinal entre
deux rang@es mokculaires contigés est de 67 nm. Cela @mea la susdite priodicite apes cing ranges
moléculaires. Quana I'arrangement spatial des ra@&s makculaires, certains auteurs parlent d’'une
disposition en couches [12, 1] tandis que d’autres proposeritpiatarrangement pseudéittoidal
[13, 4]. Les propréetesélastiques du collame sont maéirea de vifs @bats et les valeurs issues de la
littérature de son module de Young axial varient entre plusieurs centaines de MPa et quelques dizaines de
GPa (voir [14] pour une revue). Il faut noter que les valeurs éstgrdu module de Young sont souvent
biaistes par des hypodises faites sur la structure et la taille “efficace” de lagoole de collagne.

Min éral. Le minéral est presque ebtiement de I'hydroxyapatite cristalline 58P0, )s(OH)2 impure. Ceci
se pesentea maturié, sous forme d’aiguilles ou de feuillets, ces deres semblarétre le motif domi-
nant. La taille des feuillets est de plusieurs dizaines, voire quelques centaines, de nm dans leur plan, et de
guelgues nm dansdpaisseur. Ceci correspoadine dizaine de plans néaulaires, ce qui rend les effets
de surfaces &s importants. Les proj@tes necaniques du maral sont vraisemblablement fortement
influencees par cela et il est difficile d’en donner des estimations figblesrtir de valeurs moyennes
mesuées sur des polycristaux. En tout cas, les valeurs pégsodans la litrature pour les modules
d’'élasticie sont souvent de I'ordre de plusieurs dizaines, voire de la centaine, de GPa [15, 16].

3 Modélisation multi-echelle par homo@néisation variationnelle

Nous esquissons ci-dessous une égi& d’homognreisation variationnelle visari caradtriser le module
d’élasticie axial de la fibrille osseusepartir de la connaissance de la nature et de I'organisatiomégrique
de ses constituants. Cette technigue gbasur unéquivalenceenergtique entre les diffrentesechelles en
jeu, a tkja éte appligee avec su@sa I'étude de mariaux composites [17, 18], et plueaemmenta I'os
[10]. Il est important de noter que la p&xdure de changementéthelle ne @pend que des hypatkes faites
a la petiteéchelle (ici, Iechelle des constituants de la fibrille) et permet ainsi d’en amendameit la des-
cription. Si le esultat de I'homogreisation @pend des in@dients microscopiques, le passage d'adeelle
a l'autre s’en affranchit. Cet aspect est partierdiment important lorsque les informatianka (aux) petite(s)
échelle(s) sont incomgtes, comme c’est le cas dans ce peoid. En fait, les informationa I'échelle des
constituant®lémentaires sont aujourd’hui presque inaccessil&xpérience directe dtvolueront vraisem-
blablement dans les a@esa venir. Alors, lorsque de nouvelles informations seront disponibles, |&guoe
d’homogereisation que nous proposons permettra de les prendre en compte facilement sans que le cadre formel
d’ensemble ne soit trop modifi Les @tails du modle et de la proedure d’homogreisation ontete decrits
dans [10] et nous en rappelons ici seulement les points principaux.

3.1 Descriptiona chaqueéchelle

Par la suite, on distingue troéchelles de description (voir Fig. 1), pour lesquelles drcisera I'expression
de I'energie de @formation qui sera ensuite utitis dans la praaure d’homogreisation. Les formules ci-
dessous seeferenta une ciematique liari€e eta un comportemerélastique lidaire des métiaux.

Echelle de la fibrille [M]. La fibrille est decrite comme un milieu continu. Du fait de sa structug@togene,
le mockle appropé est le milieu continu de Cosserat. Toutefois, la fibélfant surtout sollicée dans
la direction de son axe, nous allons coisal par la suite uniguement ce type de chargement en ca-
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FiG. 1 — Sctema degchelles de descriptioA gauche : scemas physiquesy droite : moéles. En haut [M]
fibrille de collagene mireralie— milieu continu ; au milieu {x| constituant&lementaires— moctle de type
treillis ; en bas ]v] structure atomique» FEM.

racérisant sa raideur axiale. On peut remarquer que, pour ce caédafique de chargement, on peut
utiliser un moele de milieu continu de Cauchy au lieu de celui de Cosserat [17]. La éefisitergie
de ceformation sécrit alors :

1
P = 3 Siar) - sym (grad upyy) 1)

ou Spyy) est le tenseur des contraintes; ) est le @placementgrad est I'operateur gradientsym est
I'opérateur électionnant la partie sy@trique d’un tenseur.

Echelle des constituant®léementaires[u]. Reprenant la structure sous-fibrillairéatite dans [12, 19], le
minéral dans la fibrille est repseng par des fibres courtes et rigides (les feuillets d’hydroxyapatite),
entouges par une matrice plugfdrmable tenant compgela fois du collagne et de la nano-porosit
En faisant les hypottses que le comportement de la matricetssitique ligaire et que son adhence
avec les fibres est parfaite, la matrice petre repesenge par des ressorts et le nébel qui s’en suit
est de type treillis. La disposition et la forméarétrigue du migral nétant pas connues exactement,
nous allons consiter par la suite uneégnetrie simplifée ai les fibres de miaral sont dispdses en
guinconce. Cela nous permet detekminer un modulegriodique en forme de losange dont la moyenne
volumique de lénergie de éformation sécrit :

_ 1 b b
Pl = Vi %}: (tfu] -ufu]) : (2
ou Vj, est le volume du modulg], t2b est la forceéchan@e entre deux points et b (appartenani
deux fibres diférentes)u[aﬁ] = uFu} — ufu] est la diference de éplacement entre ces deux points et la
somme est faite sur toutes les pairs de fibres du module.

Echelle atomique[v]. Les moeles appropésa cetteéchelle sont ceux de la physique des énaux. Une
estimation pecise de Energiea I'échelle nanoretrique ne peuétre obtenue que par de€thodes de
dynamique mdiculaire ou de mcanique statistique. Toutefois, lésultats de ces types disponibles
aujourd’hui ne sont pas suffisants et nous avons d@uadel d'utiliser un moéle auxélements finis
(FEM) pour les obtenir, sachant qu’au momeantde meilleurs &sultats seront disponibles, on pourra
facilement les irigrer dans notre meéte. La moyenne volumique deehergie de @formation sécrit

alors : ) )
O =y PFEM = gy 2 /V (8% ) @)
e ]

ou V], est le volume du module] et ®gg), est I'energie totale de&formation du modulg/] calcuke
par la nethode deglements finis en sommant sur tous &8ments du maillage les contributions lo-
cales, donées par l'inégrale (sur le voluméf[f;] de I'élemente) du produit scalaire du champ local des

contraintesS[eV} pour le correspondant champ local c&pthcemerm[ey].

3
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3.2 Localisation et homog@néisation
Les ceplacements aux troechelles sontés par I'assignation d’une loi de localisation. En supposant le champ
de ceplacementu,, affinea I'échelle de la fibrillg /] on peut obtenir les vecteurgplacements des fibres

ufu] a I'échelle des constituanfs]. Ensuite, ceux-ci sont utiés pour calculer le champ deplacement

uy,)|av;,, défini sur la fronteredV,; du modulev|. A cetteéchelle, la solution par la@éthode deglements finis
du probemeglastique avec des conditions de Dirichlet deespais |, |ov;,, conduita I'évaluation des champs
de contraintes|,|. A partir de ceux-ci et en imposanétjalie de Ienergie spcifique aux troigchelles, nous
sommes alors en mesure d’identifier les fortF—% échanges par les ressorésl'échelle[y] et, a partir de
celles-k, le champ des contrainté$,;) a I'échelle[M]. Cette proédure est s@mati€e dans le diagramme
suivant :

U] S{m]

| repiésentation affing ! T | op =9
a ab
uf, b

| conditions de Dirichlet | T oy =9y
uplov,, — |Solution du prol#meélastiqué — Sy

Laraideur axialés de lafibrille est calc@e en appliquant unétbrmation uniaxiale la fibrille :grad u;) =
E11e1®eq, 0U Eqq estla @éformation dans la direction de I'axe de la fibrille déerpare;, évaluant le champ
des contraintes qui s'en suibj,;; = S11 e1 ® e + Sa2 (e2 ® ez + €3 ® e3), et enfin, en calculant le rapport

Ef = Sll/En.

4 Reésultats nunérigues

La valeur de la raideur axiale de la fibrill@plend de la proportion des constituants (c@teg mirgral, nano-
porosit), de leurs propétesélastiques et de la morphologie des fibres. Dans notredtoe, ces informations
sont péci®esa I'échellev] dans le modle auxéléments finis. Le mieéral et le collagne onété décrits comme
des makriauxa comportemerglastique liaire isotrope, dont les proptisélastiques sont rep@es dans la
Tab. 1. La nano-porogtest suppde vide et les propgiesélastiques de la matrice (colkageet nano-pores
vides) ontéte évallees par la loi des élanges [10]. Un s@ma illustratif de la §onetrie utiliste est mon&
en basa droite de la Fig. 1. Dans nos calculs, la taille de ce domaink gsff = 134nm x 7.5 nm.

Em | 120 GPa [«] | Module axial du migral

Gm 47 GPa Module de cisaillement du ménal
Um | 0.27 [«x] | Coefficient de Poisson du néral

Ec 2.7 GPa Module axial du collagne

G 1 GPa [*] | Module de cisaillement du collége
ve | 0.35 [x] | Coefficient de Poisson du collage

TAB. 1 — Proprétesélastiques du miral et du collagne.[«] : donrées adaj@es de [20].

Par la suite, nous avoisudie la cependance de la raideur axiale de la fibidjeris-a-vis de la forme des fibres
de miréral et des fractions volumiques du cokagf. et du miréralf,, en ¢eréralisant les premier&sultats
montés dans [10]. Le paragtre principal reste la teneur né@ralef,, du fait qu’'une augmentation dg décrit

le processus de mémalisation de la fibrille, un aspect fondamental du modelage et remodelage osseux. Dans la
Fig. 2 nous montrons la variation du rappBff E,, (raideur axiale de la fibrille rapp@&@e au module de Young
du miréral) en fonction dé,, pour differentes morphologies des fibres et teneurs en eoilag

La fraction volumique du collagnef. n’étant pas connue exactement, nous avons cemstidois valeurs
repesentatives f. € {0.24,0.32,0.40}. La quantié f,:=1 — f. — f,, repesente alors la fraction volumique
des nano-pores. On peut observer que, pour une morphologiée&ldes ésultats ne difrent pas de facon
significative dans toute la gamme de teneursarates consigiée. Prenant pouéférence le cag = 0.32, on
peut voir que pour une variation dede +25%, lesécarts obse®s dans lesasultats ne varient que de moins

4
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de 10%. Cela nous permet de conclure que la teneur en catiegne semble pdgre un paramtre important
quanta la cetermination des prof@ésélastiques de la fibrille, ce qui permettrait de s’affranchir delzessi

de mesures gcisesa sonégard.

La morphologie des fibres de né@ral n'est pas connue non plus aveégsion. Nous avons con&i deux
cas qui @crivent vraisemblablement deux conditions @xtes : (A) les fibres croissent hometiguement en
maintenant constant le rapport longueur 8paisseut,, /h,, = 80; (B) les fibres croissent uniguement dans
la direction de I'axe de la fibrille maintenant constant lepaisseuh,, = 2.5 nm. Il est possible de voir que,
guelle que soit la morphologie des fibres (cas (A) et (B)), on peut distinguer deux types de comportement :
une premére phase non lemire, correspondaniede faibles teneurs nénales, et une deuxine phase presque
linéaire, correspondanéede fortes teneurs ménales. La transition se situe autourfde= 0.25 ~ 0.30 pour

la morphologie (A) et autour dg, = 0.35 ~ 0.40 pour la morphologie (B). Lessultats correspondants aux
deux morphologies sont assez diffnts pour de faibles teneurs @iales (ce qui correspomdine fibrille jeune
dans le processus de remodelage) maisédssltats sont presque identiques quand la fibrille arrive a maturit
(fm > 0.40). Ce moele est donc &s peu sensible awéthils morphologiquea I'échelle nanorgtrique, au
moins en egime de forte mieralisation. Cela est particaliement inkressant du fait que cegtdils ne sont
pas connus avec @eisiona I’heure actuelle (et probablement pas avant de longueseaihnen outre, le peu
d’effet obsere dans lesésultats visa-vis de ces informations rend notre nételparticulerement fiable en ce
qui est de la description du comportement des fibrilles fortemenénalisees. Par contre, pour des fibrilles
relativement jeunes, et donc faiblement arali€es, lecarts obsel®s dans lesasultats relatifs aux deux
morphologies cons&fees ne rendent pas suffisamment fiable le @@dDes informations morphologiques
plus cktaillees sont @cessaires poueduire cegcarts.

06 —

05

04

03

E/E,

0.2

0.1

FiG. 2 — Raideur axiale de la fibrille en fonction de la teneur deémahE; : raideur axiale de la fibrilleE,, :
module de Young du méaral ;f. etf,, : fractions volumigues de collége et de mieral; (A) et (B) : types de
morphologies des fibres de ngiral (voir texte).

5 Conclusions et perspectives

Du fait de sa structure complexe, la cagigation du tissu osseux est compéguet un moéle de compor-
tement commtement exhaustif n’est pas encore disponible. Si daie de nombreuses formules empiriques
ont éte propoges et seawelent tes utiles pour des caséagifiques, aucune d’entre elles n’est coatpment
géréralisable. De plus, du fait&me de leur nature, de telles formules ne sont pas capables d’expliquer ration-
nellement la grande vate et la dispersion des observations disponibles, ce qui reste indispensable si I'on veut
arriver vraimenti comprendre le fonctionnement du “raaau 0s”. Une moélisation multiechelle semblétre

une cemarche appropee pour apghender la complexé@tdu tissu osseux. Un des enjeux majeurs est I'identi-
fication deslements fondamentaux quégissent le comportement du tissu. Pour cela, onéséira parcourir

la hierarchie des structures du tissu osseux justjgchelle mokculaire. Cependant, il faut aussi corésigr

que, principalemerd cetteechelle mais aussi aux autres, les information€erpentales dont on dispose sont
souvent limiées et impécises, surtout lorsqu’il s’agit d’'observatioinsvivo.

Ce travail de recherche se veut une contribution dans le cadre de &isatidn de la caraétisation du com-
portement recanique du tissu osseux. Le nétel multi-€chelle que nous avons proposst particuBrement
intéressant du fait de sa faiblépkndance vig-vis des hypotbses faites aux défenteschelles, hypoteses

gui peuvengtre amenédes (lorsque des informations pluggises surviendront) sans que la f@dare de tran-

5
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sition d'echelles ne soit chambdd. Nous nous sommes pégcl’ échelle de la fibrille de collame mireralige
enétudiant la eponsetlastique visa-vis de la morphologie et de la nature de ses constituants. En particulier,
nous avons£tudié la cependance de la raideur axiale de la fibriHlevis-a-vis de la forme des cristaux de
minéral et des teneurs en coltage et migral. Nos esultats ont monér: (i) une certaine insensibiitdeE; par
rapporta la teneur en collamef. ; (i) une cependance mar@e dekE; par rapport la teneur miarale, respec-
tivement de types non lgaire et lirgaire pour de faibles et de fortes teneursérates ; i{i ) une presque totale
insensibilie deEs par rapport la forme des cristaux pour de fortes teneursardtes eta l'inverse, une forte
sensibilie pour de faibles teneurs n@irales. Cela confirme que le facteur principaiedminant la raideur de la
fibrille est la teneur miarale. Uniguement eiegime de faible mi@ralisation, la forme des inclusions ranales
entre aussi en jeu. Dans un tissu osseux mature, cela correspond aux fibrillesgeenasent forrees dans
le processus de remodelage osseux qui ne sont qu’une moindre proportion de &adetafibrilles du tissu,
et donc, n’interviennent pas de marg importante pouraterminer le comportement d’ensemble.

Avant de continuen remonter le€chelles jusqul atteindre celle du tissu, ce qui restéerme I'objectif, il
faudra encore approfondir cessultats eretudiant les effets éis aux caraéristiques récaniques des consti-
tuants, qui onété jusqua maintenant suppéss connues pcigement et moélisees de fagcon simpliste comme
elastiques ligaires.
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