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Abstrakt

Die Deformation von pordsen Natur- und Kunstfasermaterialien unter Zug-, Druck- oder
Biegebelastung hangt sehr stark von den geometrischen und mechanischen Eigenschaften
der verwendeten Fasern und den Eigenschaften der Faser-Faser-Kontaktstellen ab. In den
betrachteten Materialien besitzen die Fasern haufig eine Orientierung, die zu elastisch
anisotropen Eigenschaften fiihrt. Um das Materialverhalten beim Herstellungsprozess und im
Einsatz vorherzusagen werden in dieser Arbeit Fasernetzwerkmodelle zur Beschreibung der
Mikrostruktur verwendet. Im Vergleich zu ahnlichen Verfahren werden sehr komplizierte
dreidimensionale Fasernetzwerke mit einem effizienten numerischen Verfahren gel6st. Das
Ldsungsverfahren basiert auf einer Formulierung der Elastizitatsgleichungen als
Integralgleichung vom Lippmann-Schwinger-Typ. Diese Integralgleichungen werden iterativ
mit Hilfe der schnellen Fourier-Transformation (FFT) gelést. Die Anwendung dieser

Ldsungstechnik auf porése Medien ist neu.

Im Vortrag werden Simulationsergebnisse fur verschiedene Fasermaterialien erlautert und
diese mit entsprechenden Messungen verglichen. Dabei werden geometrisch und

physikalisch nichtlineare Verformungen betrachtet.

Mit Hilfe der entwickelten Mikrostruktursimulationstechnik (Softwarepaket FeelMath) l&asst
sich die Abhangigkeit der makroskopischen Deformationseigenschaften von den
Eigenschaften der Einzelfasern und der Faserorientierung analysieren. Damit kann die
Anzahl der notwendigen Messungen reduziert werden und die Eigenschaften der Materialien

lassen sich fiir den speziellen Einsatzzweck optimieren.

Das vorgestellte Losungsverfahren ist ebenfalls fur nichtporése Verbundwerkstoffe und zur

Losung von Warmeleitproblemen in Fasernetzwerken geeignet.
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1. Einflhrung

Verpackungsmaterial aus Karton findet in immer mehr Produktgruppen eine Anwendung. So
kann man heutzutage immer mehr Produkte in einer Kartonverpackung kaufen. An die
Verpackung werden hohe Anspriiche gestellt, sodass die Verpackung stabil, leicht und
kostengiinstig und rezyklierbar ist. Prazise und schnelle Simulationsmdglichkeiten sind
notwendig, um die Deformations- und Festigkeitseigenschaften und den Einfluss der
Fasereigenschaften zu verstehen und optimieren zu kdénnen. Das erlangte Wissen kann
genutzt werden, um die Steifigkeiten und maximal zulassigen Belastungen zu maximieren.
Bei der Herstellung von Kartonverpackungen wird das Ausgangsmaterial oft mechanisch
umgeformt bzw. strukturiert, z.B. durch Tiefziehen, Pragung oder Faltung. Zur genaueren
Vorhersage des Einflusses der Mikrostruktur und der Fasereigenschaften auf das
Herstellungsverfahren sind ebenfalls Simulationsverfahren wiinschenswert, bei denen die
Mikrostruktureigenschaften des Fasermaterials direkt berticksichtigt werden. Karton besteht
aus einem Zellulosefasernetzwerk, in dem die Fasern an mehreren Kontaktstellen
miteinander verbunden sind. Die Faserverbindung hat einen groRen Einfluss auf die
Festigkeit und Steifigkeit (Eichhorn & Young, 2003; Stoeckel, et al., 2013). Durch numerische
Berechnungen kann man sehen, dass im Falle von groBen Deformationen die
elastoplastischen Verbundbriiche und die Gleitreibung der Fasern eine wesentliche Rolle
spielen (Liu, et al., 2011; Wilbrink, et al., 2013). Eine Mdglichkeit, einen Zellulosefaserflaum
zu modellieren, wird in (Heyden, 2000) vorgestellt. Allerdings werden in diesen Arbeiten die
Fasern durch endliche Balkenelemente dargestellt, so dass folglich keine Querdeformationen

bertcksichtigt werden kdnnen.

Die Komplexitat des Fasernetzwerks fuhrt zu einem nichtlinearen Materialverhalten (Sliseris
& Rocens, 2010; Sliseris & Rocens, 2013a; Sliseris & Rocens, 2013b). Dieses nichtlineare
Verhalten muss beachtet werden, wenn man die Festigkeit des Materials berechnen will.
Eine nicht uniforme Dichteverteilung fihrt zu nicht uniformen Verzerrungs-Spannungs-
Feldern bei einfachen Zugversuchen. Um die Materialkomplexitdt adaquat abbilden zu
kénnen, missen Zwei-Skalen-Simulation eingesetzt werden, da nicht die gesamte
Mikrostruktur der Verpackung aufgeldst werden kann. Die Mikrostruktur wird nur in
sogenannten  reprdsentativen  Volumenelementen (RVEs) aufgelost. Far  die
Volumenelemente werden nichtlineare Elastizitatsprobleme fir charakteristische Lastpfade
numerisch geldst. Danach liefert eine Mittelwertbildung der Ldsungen effektive
makroskopische Materialeigenschaften. Diese Methode wird oft als numerische

Homogenisierung oder Upscaling bezeichnet. In der Zwei-Skalen-Simulation wird anstatt in



jedem makroskopischen Punkt analytische Materialgesetze zu spezifizieren und zu

verwenden, eine numerische Homogenisierung der lokalen Mikrostruktur durchgefihrt.

Durch die Homogenisierung der Mikrostruktur kann man die Steifigkeit und Festigkeit von
stark heterogenen Materialien prognostizieren, wie z.B. Mauerstrukturen (Yuen & Kuang,
2013), Plattenkonstruktionen (Helfen & Diebels, 2014), Schichtverbundwerkstoffe (Li, et al.,
2014), Nano-Verbundwerkstoffe (Liu, et al., 2011). Das Aufquellen der Holzfaser kann
ebenfalls genauer mit einem Zwei-Skalen-Ansatz analysiert werden (Rafsanjani, et al.,
2013). Um die Risse und die Schadigung eines Verbundwerkstoffs zu berechnen, kann man
die FE2 Methode anwenden (Feyel & Chaboche, 2000; Nguyen, et al., 2011; Visrolia & Meo,
2013). Allerdings ist diese Methode sehr rechenintensiv, weshalb es sich anbietet, einen
analytischen Ansatz auf der Mikroskala zu nutzen (Salviato, et al., 2013), oder zunéachst eine
Modellreduktion durchzufuhren (Somer, et al., 2014).

Um das Homogenisierungsproblem zu l6sen, muss man wie oben erwahnt zunachst ein
reprasentatives Volumenelement (RVE) mit der geometrischen Mikrostruktur im Computer
generieren. Das Ergebnis sind Fasernetzwerkstrukturen wie z.B. in den Abbildungen 1 und
3. Wir nutzen einen Ansatz, der auf experimentell bestimmten stochastischen
Mikrostrukturparametern wie z.B. Faserlangenverteilung, Faserdurchmesser und
Faserorientierung basiert. Das Fasernetzwerk wird in 3 Schritten generiert. Im ersten Schritt
wird durch ein zufélliger Faserablageprozess simuliert. Derartige stochastische
Faserablageprozesse konnen auch mit Hilfe der Fokker-Planck-Gleichung modelliert werden
(Gotz, et al., 2007; Grothaus & Klar, 2008). Zur Diskretisierung der Fasernetzwerke werden
regelmafige Gitter (Voxelgitter) als Alternative zu Balken- oder Schalen-Elementen oder
randangepassten finiten Elementen, die in anderen Arbeiten verwendet werden,

vorgeschlagen.

Haufig sind Umformprozesse mit lokalen oder globalen Kompressionen der Fasernetzwerke
verbunden. Bei der Kompression des Fasernetzwerks entstehen neue Kontaktstellen
zwischen den Fasern und aulRerdem missen groRe Verformungen und nichtlineare
Schadigungseffekte des Materials beachtet werden. Zur numerischen Simulation dieser
Deformationsvorgange werden erste Modelle und Resultate vorgestellt. Das Kontaktproblem
wird in einer vereinfachten Form gel6st, indem der leere Raum zwischen den Fasern durch
ein Material mit einer sehr geringen Steifigkeit verglichen zur Fasersteifigkeit (Verhaltnis bis
zu 10° ersetzt wird. Dadurch wird das gegenseitige Durchdringen von Fasern
ausgeschlossen. Dies kann als ein Regularisierung des nichtlinearen Elastizitatsproblems

mit Kontakt betrachtet werden.



Es werden Voxel, die teilweise mit Zellulose geflillt sind bzw. teilweise zum Porenraum
gehoren, eingefiihrt und als Mischvoxel bezeichnet, um die Lage der Faserrander praziser
beschreiben zu konnen (Merkert, 2013). Im Allgemeinen ist ein Mischvoxel ein Voxel, in dem
mehrere verschiedene Phasen bzw. Konstituenten vorhanden sind. Dabei muss die Summe

der relativen Phasenanteile immer 1.0 sein.

SchlieRlich wird eine verbesserte Version des Zwei-Skalen-Modells vorgestellt. Die Nutzung
einer Datenbank von bereits im Voraus analysierter Mikrostrukturen reduziert den
Rechenaufwand wesentlich. Die Datenbank kann in jeder lteration bzw. flir jeden neuen
Lastfall wieder verwendet werden. Auf der Mikroskala, d.h. fir das Volumenelement mit dem
Fasernetzwerk, wird ein neues transversal isotropes Schadigungsmodell mit 3 Variablen

vorgeschlagen.

2. Mikrostrukturmodell

Ein RVE ist ein kleiner Ausschnitt der Gesamtstruktur, das die Eigenschaften der
Mikrostruktur repréasentiert, welches allerdings grol3 genug gewéhlt werden muss, um die

makroskopischen Materialeigenschaften genau genug zu approximieren.

Es werden 6 Mikrostrukturen mit unterschiedlicher Dichte bzw. Faserorientierung betrachtet,
um den Einfluss der Dichte bzw. der Faserorientierung auf die effektive Steifigkeit zu
analysieren. Die gewéhlten Eigenschaften sind in Tabelle 1 zusammengefasst. Hierbei ist die
die Anfangsdichte die Dichte, bevor das Fasernetzwerk komprimiert wurde. Die Dichte nach
der Kompression ist die simulierte Dichte, die durch die Simulation einer Kompression
erreicht wird. Dabei wird fir die isotropen Strukturen eine 55% Komprimierung und fir die
anisotropen eine 45% Komprimierung in z-Richtung durchgefiihrt. Die Faserorientierung wird
durch einen Tensor 2. Stufe ay beschrieben. Es wird ein Tensor mit 3 von Null
verschiedenen Eintragen ax, ayy, a,» auf der Hauptdiagonale angesetzt. Die Anzahl der Voxel

in X-, y- bzw. z-Richtung nach der Kompression wird Nx, Ny bzw. N, bezeichnet.

Struktur 1 |Struktur 2 |Struktur 3 |Struktur 4 |Struktur 5 Struktur 6

Orientierung Isotrop Isotrop Isotrop Anisotrop  |Anisotrop | Anisotrop

Anfangsdichte |350.904 [345.773 334.106 |381.771 377.759 378.684
in kg/m3

Dichte nach 633.938 |628.616 595.225 |706.093 669.446 694.144

Kompression in




kg/ms

Axx 0.419311 |0.426885 |0.426079 |0.256456 0.267861 0.276601
ayy 0.420339 |0.425197 |0.416038 |0.600859 |0.577055 |0.580766
Az, 0.160349 |0.147918 |0.157883 |0.142685 |0.155083 |0.142632
Nx 190 190 190 190 190 190

Ny 190 190 190 190 190 190

Nz 71 76 86 57 61 56

Tabelle 1: Mikrostrukturparameter

Die Orientierungseigenschaften sind statistische Werte, die auf MDF-Platten zutreffen und
durch CT-Scans und anschlieBender Bildverarbeitung statistisch ermittelt wurden (Sliseris, et
al., 2014).

Das stochastische Fasernetzwerk wird durch einen Faserablagerungsprozess generiert.
Dazu wurde die am Fraunhofer ITWM entwickelte Software GeoDict® (GeoDict, 2014)
eingesetzt. Dabei werden Zellulosefasen als elliptische Hohlfasern mit einer Zellwanddicke
von 4 um modelliert. Das Verhaltnis der dicksten zur dinnsten Faser betragt 2. Die
Anfangsdichten, die durch diesen Ablageprozess entstehen, sind in Tabelle 1 zu finden.
Damit die gewiinschten Dichten des Kartonmaterials erreicht werden, wird das

Fasernetzwerk in einer Simulation virtuell komprimiert.

Durch die Kompression @andern sich auch die Orientierungswinkel (d.h. die Richtung der

Langsachse) der Fasern wund die Ausrichtung in der Ebene senkrecht zur
Kompressionsrichtung nimmt zu. Die Orientierungswinkel der Fasern werden nach der
Komprimierung neu berechnet. Da die Faserzellwande transversal isotrop sind, werden nur 2

Winkel bendtigt.
Die mechanischen Eigenschaften der Faserzellwande werden wie folgt spezifiziert:

Elastizitatsmodul Ex=50 GPa, Ey,=3 GPa, Poissonzahl vx=vx=0.3 und Schubmodul G,,=3
GPa (Persson, 2000). Der leere Raum wird durch ein linear elastisches, isotropes Material
mit E-Modul E=0.1 GPa und Schubmodul v=0.01 simuliert.

Fur die Berechnung der effektiven Elastizitatskoeffizienten werden 6 periodische
Randwertprobleme (Zug/Druck und Schub in jeweils 3 orthogonale Richtungen) fur die

Gleichungen der linearen Elastizitat in den RVEs als Berechnungsgebiet formuliert und



gelost. Fir die Berechnung der nichtlinearen mechanischen Eigenschaften (bei
Zugbeanspruchung in y-Richtung) wird ebenfalls das periodische Randwertproblem fir die
nichtlinearen Elastizitdtsgleichungen mit Schadigung und Elastoplastizitat gelost. Im letzten
Fall wird die Last inkrementell aufgebracht. Im linearen und nichtlinearen Fall werden die
partiellen  Differentialgleichungen nicht direkt gelést, sondern in  &quivalente
Integralgleichungen vom Lippmann-Schwinger-Typ umgeformt. Die Integralgleichungen
werden iterativ gelost, wobei das Materialgesetz im realen Raum und die Kernfunktion (eine
spezielle Greensche Funktion) im Fourier-Raum angewandt werden. Dies fuhrt auf ein sehr
effizientes Ldsungsverfahren, wenn die Fourier-Transformation mit Hilfe des FFT-

Algorithmus ausgefihrt wird. Die Ergebnisse werden im ndchsten Abschnitt erlautert.

3. Resultate

Als Losung der periodischen Randwertprobleme werden das Verzerrungsfeld und die
Spannungsverteilung im Volumenelement erhalten. Dazu ist in Abb. 5 die
Vergleichsspannung nach von Mises fur eine Schnittflache visualisiert. Das
Energiedquivalenz-Prinzip wird danach eingesetzt, um aus den berechneten lokalen
Spannungen und Verzerrungen den effektiven makroskopischen Steifigkeitstensor 4.
Ordnung zu berechnen. Es ergibt sich dabei i. Allg. ein anisotroper Tensor mit 21
unabhangigen Elastizitdtskonstanten. Bei den in dieser Arbeit betrachteten 6 Strukturen wird
jedoch naherungsweise ein orthotroper Steifigkeitstensor berechnet, in dem nur noch 9
unabhangige Elastizitatskoeffizienten vorkommen. Diese Elastizitatskoeffizienten wurden fir
die komprimierten Strukturen in die entsprechenden Ingenieurkonstanten umgerechnet und
sind in Tabelle 2 angegeben. Durch den Faserablageprozess und insbesondere durch die
Kompression sind fast alle Fasern in die x-y-Ebene ausgerichtet. Deshalb ist der berechnete
E-Modul E; viel kleiner als Ex und Ey bei allen Strukturen. Bei den Strukturen 4 (siehe Abb. 3
und 4), 5, und 6 sind die Fasern starker in y-Richtung als in x-Richtung ausgerichtet. Der

berechnete E-Modul Ey ist deshalb fast dreimal grofl3er als der E-Modul E,.

Die Struktur 3 besitzt eine kleinere Dichte als die Strukturen 1 und 2. Die
Elastizitatskoeffizienten von Struktur 3 sind auch kleiner als die der Strukturen 1 und 2 mit
Ausnahme des Schubmoduls Gyy, der ungefahr gleich grof3 wie bei den Strukturen 1 und 2
ist. Die komprimierten Strukturen 1 (Abb. 2) und 2 besitzen die fast gleichen
Mikrostruktureigenschaften (siehe Tabelle 1). Fir diese Strukturen stimmen alle 9
berechneten Elastizitdtskoeffizienten ndherungsweise Uberein (siehe Tabelle 2). Die analoge
Aussage trifft auf die komprimierten anisotropen Strukturen 4 (Abb. 4), 5 und 6 zu. Praktisch

missen immer mehrere  Realisierungen mit den gleichen  stochastischen



Mikrostrukturparametern berechnet werden. Wenn die Abweichungen zu stark zwischen den

Realisierungen sind, mussen die Volumenelemente vergro3ert werden.

Abbildung 2: Struktur 1 nach Komprimierung



Die Graustufen im komprimierten Bild stellen den Faservolumenanteil im Mischvoxel dar. Je

dunkler die Graustufe, desto hoher ist der Faseranteil im Voxel.

Abbildung 3: Struktur 4 vor Komprimierung

Abbildung 4: Struktur 4 nach Komprimierung



Die mechanischen Eigenschaften der unterschiedlichen Strukturen nach der Komprimierung

kann man in Tabelle 2 sehen. In Abbildung 5 kann man den Betrag der Spannung in der

mittleren Ebene von Struktur 6 nach Kompression.

Struktur 1 | Struktur 2 | Struktur 3 | Struktur 4 | Struktur 5 | Struktur 6
Ex/ GPa 2.965 3.079 2.579 2.134 2.091 2.331
Ey/ GPa 3.011 2.890 2.415 6.042 5.258 5.900
E./ GPa 0.743 0.763 0.670 0.978 0.854 0.907
Gy, / GPa | 0.503 0.480 0.432 0.722 0.666 0.706
Gx./ GPa | 0.512 0.515 0.449 0.524 0.449 0.519
Gy / GPa | 1.259 1.090 1.100 1.349 1.139 1.254
Vyz 0.252 0.271 0.247 0.282 0.332 0.338
Vxz 0.280 0.288 0.254 0.246 0.227 0.267
Vxy 0.241 0.233 0.265 0.135 0.124 0.116
Tabelle 2: Mechanische Eigenschaften nach der Kompr  imierung
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Abbildung 5: Misessche Vergleichsspannung von Struk tur 6 in der mittleren Ebene

Werden die Mikrostrukturen auf Zug bis in den nichtlinearen Bereich, in dem Effekte wie
plastisches FlieRen und Schadigung auftreten, belastet, so ergibt sich das Spannungs-

Dehnungs-Diagramm aus Abbildung 6. Die Zugbelastung ist im Fall von ausgerichteten




Fasern in die Richtung (y-Richtung), in die die Fasern ausgerichtet sind. Im Falle von
ausgerichteten Fasern (Strukturen 5 und 6) ist die Spannung im Material bei gleicher

Dehnung groR3er. Die Steifigkeit Eyist wesentlich grofier.

10 +
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Abbildung 6: Spannungs-Dehnungsdiagramm fir orienti erte  und nicht orientierte
Fasernetzwerke

4. Zusammenfassung

Im Gegensatz zu pha&nomenologischen makroskopischen Modellen kann mit Hilfe der
entwickelten schnellen Losungsverfahren zur Mikrostruktursimulation der qualitative und
guantitative Einfluss von Fasereigenschaften und morphologischen Eigenschaften auf die
effektiven makroskopischen mechanischen Materialeigenschaften analysiert werden. Im
Rahmen einer Zwei-Skalen-Simulation dient die Mikrostruktursimulation zur Vorhersage der
Querzugfestigkeit, Biegesteifigkeit und Biegefestigkeit (Sliseris, et al., 2014). Das anisotrope
Materialverhalten wird vollstdndig erfasst. Die Methode kann zur Optimierung von
Herstellungsprozessschritten fir Verpackungsmaterial und der Eigenschaften des

Verpackungsmaterials eingesetzt werden.
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