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Abkiirzung Simulation

Abb.: Geplanter Nutzen von Computersimulationen zur Unterstitzung des Entwicklungsprozesses von
Weich-PVC-Produkten

AUFGABENSTELLUNG

Die fUr die Herstellung weicher PVC-Produkte benétigten Weichmacher entweichen durch Migrations-

prozesse mit der Zeit aus dem Produkt, was nicht nur mit der Verschlechterung von Produkteigenschaften,
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sondern auch mit Risiken fur Gesundheit und Umwelt verbunden sein kann. Der Ersatz klassischer
Phthalat-Weichmacher durch neue, unbedenkliche Weichmacher ist dabei eine aktuelle Herausforderung,
die mit hohem Aufwand entlang der gesamten Wertschopfungskette fur Forschung, Entwicklung und

Prufung verbunden ist und lange Markteinfuhrungszeiten verursacht.

PROJEKTZIEL | ARBEITSHYPOTHESE

Ziel des Projektes ist es, molekulardynamische Simulationen fur die Vorhersage der Eigenschaften von PVC-
Weichmacher-Mischungen nutzbar zu machen, um den Entwicklungsprozess nachhaltiger, langlebiger und

gesundheitlich unbedenklicher Weich-PVC-Produkte zu unterstuitzen.

NUTZEN | AUSBLICK

Mit Hilfe der Simulationen kénnten potentielle Weichmacherkandidaten zunachst ohne aufwandige und
langwierige Laborversuche auf ihre prinzipielle Eignung getestet werden. Die Simulationen ermdglichen es
dabei, die Wirkungsweise auf atomarer Ebene sowie das Zusammenspiel aus PVC und Weichmacher direkt
zu verfolgen. Die mechanischen und thermischen Eigenschaften sowie thermodynamische und
Verteilungsgrollen konnten fur gegebene Zusammensetzungen rein theoretisch berechnet werden, was
der Rezepturoptimierung zu Gute kommt und die Zahl notwendiger Laborversuche und -prifungen
verringert. Auf diese Weise kdnnten die Zeit und die Kosten bei der Entwicklung neuer Weich-PVC-Produkte

deutlich reduziert werden.
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