Teilprojekt 5: Evidenzbasiertes Design neuer I-FRCs mit Bottom-up-Methoden
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Motivation

Ziel ist die multiskalige Vorhersage des thermomechanischen Verhaltens von Faserverbund-
werkstoffen (fibre rubber composites I-FRC) und die Beschreibung der Wechselwirkung ein-
zelner I-FRC-Komponenten auf der molekularen Skala durch theoretische Simulationen und
begleitende validierende experimentelle Untersuchungen, um Daten fir die Modellierung auf
der Meso- und Makroebene zu generieren, damit evidenzbasierte Modelle fiir neue Materialien
abgeleitet werden kdnnen.

Stand der Forschung und eigene Vorarbeiten

In den vorangegangenen Projektphasen wurden Warmeleitfahigkeiten fir verschiedene un-
vernetzte oder vernetzte Polymere/Elastomere mit Hilfe von Molekulardynamiksimulationen
(MD) nach der Green-Kubo-Methode berechnet. Dariiber hinaus wurden Warmekapazitaten,
Glasubergangstemperaturen und Vernetzungsarten und -grade [1-8] simuliert und z. B. durch
kalorimetrische Untersuchungen und Messungen mit der Warmeflussmethode validiert. Dar-
Uber hinaus wurden mechanische Eigenschaften verschiedener Modellsubstanzen wie das
Spannungs-Dehnungs-Verhalten sowie der Elastizitdtsmodul mittels MD simuliert.

Wissenschaftliche Fragestellung und Projektziele

Auf der Grundlage experimentell gewonnener und simulierter Daten aus den Kohorten | und Il
soll mit Hilfe eines KI-Algorithmus ein Screening maglicher Stoffe (z.B. Polymere/Elastomere
fur Matrix) durchgefiihrt und eine Vorhersage von Stoffeigenschaften getroffen werden. Hierfur
sollen bestehende KI-Algorithmen erweitert und verbessert werden.

Ein weiterer Schwerpunkt ist die Untersuchung der Temperaturstabilitdt und des Stofftransfers
innerhalb der neuen Materialien (z.B. Gasdiffusionsstabilitat) zur Abschatzung mdaglicher An-
wendungen, so dass z.B. Vorhersagen (ber die Materialalterung sowie thermische und me-
chanische Stabilitdt unter Dauerbelastung getroffen werden kénnen.

Die Simulationen innerhalb des Teilprojekts sollen sowohl auf molekularer Ebene (z.B. ab initio
MD) als auch mittels FEM durchgefiihrt werden, was letztlich realistische Materialdatenmo-
delle z.B. fur Polymer/Elastomer-Netzwerke liefern soll.

Die Arbeiten in diesem Teilprojekt kooperieren in erster Linie mit TP 2 (thermische und me-
chanische Eigenschaften der Fasern), TP 3 (thermische und mechanische Eigenschaften der
Polymermatrix) und TP 6 (Ubertragung von Materialdaten fiir meso- und makroskopische Mo-
delle).
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