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Abstract 

Silk Fibroin-hydroxyapatite (SF-HAP) bio-nanocomposite is a prospective biomaterial for 

tissue engineered graft or scaffold for bone repair. Here, SF is primarily a soft, organic 

phase and HAP is a stiffer, mineral phase. Silk fibers, majorly produced by silkworms (e.g. 

Bombyx mori), is a promising biopolymer for use in biomedical applications such as tissue 

engineered grafts as it is a load bearing biopolymer with biocompatible and bioresorbable 

properties. Bombyx mori Silk Fibroin (B. mori SF) is a hierarchical bio-macro-molecule 

made up of amino acid residues consisting of crystalline phase and amorphous phases. 

Understanding about the mechanical behavior of B. mori SF at multiple length scales is of 

importance when developing tissue grafts, which requires a deeper understanding of 

deformation behavior and involved molecular mechanisms at nanoscale. Along with the 

mechanical behavior of B. mori SF, the interfacial interaction between SF and HAP also, 

is a defining factor for the mechanical performance of SF-HAP bio-nanocomposite. To 

investigate such nanoscale behavior, molecular dynamics (MD) method is a preferred 

approach. This study focuses on understanding of the mechanical properties and 

deformation mechanism of B. mori SF at nanometer length scale, considering the effect of 

structural aspects and chemical environment. For this purpose, phenomenological 

atomistic models of B. mori SF nanostructures are developed, based on connectivity and 

relative arrangement of crystalline and amorphous domains. Tensile loading based 

mechanical behavior analyses of these B. mori SF models were performed using MD 

simulations and compared with existing results from literature. Elastic modulus of ~7.4 ± 

0.3 GPa and tensile strength of ~340 ± 20 MPa were obtained for this model. Analysis of 

results reveals that deformation mechanisms in B. mori SF at nanoscale are a combination 

of tensile and shear deformations, wherein, the deformation of B. mori SF nanostructure 

starts with tensile deformation of amorphous chains (mainly), followed by also shear 

distortion of crystallites (along with tensile deformation of amorphous chains) at high strain 

values. The shear distortion of crystalline region is correlated with the strain hardening and 

peak stress value observed during tensile deformation of B. mori SF nanostructure. In 

addition, the tensile deformation of amorphous chains defines the high extension observed 

in B. mori SF nanostructure during tensile deformation, whereas, shear distortion of 

crystalline region defines the high tensile strength. Moreover, current study also focuses 

on the role of interfacial interaction between SF and HA in overall mechanical behavior of 
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SF-HA bio-nanocomposite. For this purpose, SF-HA interface models based on HA crystal 

size and HA surface in contact with SF has been developed. Pull-out tests are performed 

to analyze the interface debonding behavior of these SF-HA interface models using Steered 

Molecular Dynamics (SMD) simulations. Current work contributes in developing an 

understanding of mechanistic interactions between amorphous and crystalline domains in 

B. mori SF nanostructure and between the protein and mineral phases in SF-HA bio-

nanocomposite. 
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सार 

सिल्क फाइब्रोइन-हाइड्र ॉक्सीपैटाइट (एसएफ- एचए) बायो-नैनोकंपोसिट हड्डी की मरम्मत के सिए ऊतक इंिीसनयर 

ग्राफ्ट या मचान के सिए एक िंभासित बायोमटेररयि है। यहां, SF मुख्य रूप िे एक नरम, िैसिक अवस्था है और एचए 

एक कठोर, खसनि अवस्था है | सिल्क फाइबर (िैिे बॉमे्बक्स मोरी) द्वारा प्रमुख रूप िे उत्पासित रेशम फाइबर, ऊतक 

इंिीसनयर ग्राफ्ट िैिे िैि सचसकत्सा अनुप्रयोगो ं में उपयोग के सिए एक आशािनक बायोपॉसिमर है क्ोसंक यह 

बायोकंपैसटबि और बायोरेिोरेबि गुणो ंके िाथ एक भार िहन करने िािा बायोपॉसिमर है। बॉमे्बक्स मोरी ससल्क 

फाइब्रोइन (बी मोरी एसएफ) एक पदानुक्रसमत जैव-मैक्रो-अणु है जो सक्रस्टलीय चरण और अनाकार चरणोों से युक्त 

अमीनो एससड अवशेषोों से बना होता है |ऊतक ग्राफ्ट सवकससत करते समय कई लोंबाई के पैमाने पर बी मोरी एसएफ के 

याोंसिक व्यवहार के बारे में समझना महत्वपूणण है, सजसके सलए नैनोसे्कल पर सवरूपण व्यवहार और शासमल आणसवक 

तोंि की गहरी समझ की आवश्यकता होती है। बी. मोरी एसएफ के याोंसिक व्यवहार के साथ-साथ, एसएफ और एचएपी 

के बीच पारस्पररक सोंपकण  भी, एसएफ-एचएपी जैव-नैनोकों पोसजट के याोंसिक प्रदशणन के सलए एक पररभासषत कारक है। 

ऐसे नैनोसे्कल व्यवहार की जाोंच करने के सलए, आणसवक गसतकी (एमडी) सवसि एक पसोंदीदा तरीका है | यह अध्ययन 

सोंरचनात्मक पहलुओों और रासायसनक वातावरण के प्रभाव पर सवचार करते हुए नैनोमीटर लोंबाई के पैमाने पर बी मोरी 

एसएफ के याोंसिक गुणोों और सवरूपण तोंि की समझ पर कें सित है। इस उदे्दश्य के सलए, सक्रस्टलीय और अनाकार डोमेन 

की कनेक्टिसवटी और सापेक्ष व्यवस्था के आिार पर, बी मोरी एसएफ नैनोस्टर क्चर के घटनात्मक परमाणु मॉडल सवकससत 

सकए गए हैं। इन बी मोरी एसएफ मॉडल के तन्य लोसडोंग आिाररत याोंसिक व्यवहार सवशे्लषण एमडी ससमुलेशन का 

उपयोग करके और सासहत्य से मौजूदा पररणामोों की तुलना में सकए गए थे। इस मॉडल के सलए ~7.4 ± 0.3 GPa का 

लोचदार मापाोंक और ~ 340 ± 20 MPa की तन्यता ताकत प्राप्त की गई थी | पररणामोों के सवशे्लषण से पता चलता है सक 

नैनोसे्कल पर बी मोरी एसएफ में सवरूपण तोंि तन्यता और कतरनी सवकृसतयोों का एक सोंयोजन है, सजसमें, बी मोरी 

एसएफ नैनोस्टर क्चर का सवरूपण अनाकार शृ्ोंखला (मुख्य रूप से) के तन्य सवरूपण के साथ शुरू होता है, इसके बाद 

कतरनी सवरूपण भी होता है। उच्च तनाव मूल्ोों पर सक्रस्टलीय (अनाकार शृ्ोंखलाओों के तन्य सवरूपण के साथ)। 

सक्रस्टलीय के्षि का अपरूपण सवरूपण बी मोरी एसएफ नैनोस्टर क्चर के तन्य सवरूपण के दौरान देखे गए तनाव सख्त 

और सशखर तनाव मूल् के साथ सहसोंबद्ध है। इसके अलावा, अनाकार शृ्ोंखलाओों का तन्य सवरूपण तन्यता सवरूपण के 

दौरान बी मोरी एसएफ नैनोस्टर क्चर में देखे गए उच्च सवस्तार को पररभासषत करता है, जबसक, सक्रस्टलीय के्षि का कतरनी 

सवरूपण उच्च तन्यता ताकत को पररभासषत करता है। इसके अलावा, वतणमान अध्ययन एसएफ-एचए बायो-नैनोकों पोसजट 

के समग्र याोंसिक व्यवहार में एसएफ और एचए के बीच पारस्पररक सोंपकण  की भूसमका पर भी कें सित है। इस प्रयोजन के 
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सलए, एसएफ़ के सोंपकण  में एचए सक्रस्टल आकार और एचए सतह पर आिाररत एसएफ-एचए इोंटरफे़स मॉडल सवकससत 

सकए गए हैं। स्टीयररोंग मॉसलकू्यलर डायनेसमक्स (SMD) ससमुलेशन का उपयोग करके इन एसएफ- एचए इोंटरफे़स मॉडल 

के इोंटरफे़स सडबॉक्टडोंग व्यवहार का सवशे्लषण करने के सलए पुल-आउट परीक्षण सकए जाते हैं।वतणमान कायण बी मोरी 

एसएफ नैनोस्टर क्चर में अनाकार और सक्रस्टलीय डोमेन के बीच और एसएफ-एचए बायो-नैनोकों पोसजट में प्रोटीन और 

खसनज चरणोों के बीच योंिवत बातचीत की समझ सवकससत करने में योगदान देता है।  
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