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RESUMO

Visto que o esmalte dentario ¢ um tecido nao inervado e avascular, que esta
constantemente sob a influéncia de carregamento ciclico (funcional ou parafuncional)
e que o mesmo nao tem capacidade de regeneracao, torna-se importante o estudo
sobre as propriedades mecanicas desse tecido. Possui uma microestrutura tnica, que
o faz apresentar propriedades mecanicas excelentes, porém o mesmo se apresenta fragil,
com pouca capacidade de suportar deformacao plastica antes da sua fratura. Alguns
testes experimentais de indentagao tentam entender o comportamento mecanico desse
compo6sito, porém a complexidade desse comportamento e as diferencgas de técnicas fazem
com que os moédulos de elasticidade para a hidroxiapatita, a matriz organica e o modulo
efetivo do esmalte dentario tenham resultados muito variados na literatura. O mesmo se
d4 para as simulagoes multiescala de modelos para o esmalte dentario. Diante disso, esse
estudo tem como o objetivo utilizar a modelagem multi-escala em 2D para a determinacao
dos tensores de propriedades mecanicas efetivas do esmalte dentario, através da técnica de
homogeneizac¢ao por expansao assintotica (HEA). Dentre as conclusoes do trabalho tém-se
que: 1- O esmalte dentario pode ser representado por um meio homogéneo equivalente,
uma célula unitaria representativa repetitiva; 2- Os modelos propostos nesse estudo tém
comportamento ortotropico; 3- Embora haja limitacoes relacionadas as simplificacoes
mecanicas e geométricas adotadas, os resultados obtidos encorajam aplicagoes mais

realistas e estudos mais aprofundados acerca da microestrutura do material em questao.

Palavras-chave:  Esmalte Dentério. Homogeneizagao por Expansao Assintotica.

Técnica Multiescala. Propriedades Mecanicas. Ortotropia.



ABSTRACT

Whereas tooth enamel is not an innervated neither vascular tissue which is constantly
under the influence of cyclical loading (functional or parafuncional) and that its tissue has
no capacity for regeneration, it becomes important to study the mechanical properties of
the enamel. It has an unique microstructure, which makes it exhibit excellent mechanical
properties, but it appears fragile, with little ability to withstand plastic deformation prior
to fracture. Some experimental indentation tests attempt to understand the mechanical
behavior of this composite, but the complexity of its behavior and the different techniques
imply in the modulus of elasticity for the hydroxyapatite, the organic matrix and the
effective modulus of dental enamel showing very different results in the literature. The
same occurs for multiscale simulations of dental enamel models. Thus, this study aims
2D multi-scale modeling by Asymptotic Expansion Homogenization (AEH) technic to
determine the mechanical properties effective tensor of dental enamel. The conclusions
of this study shows: 1- The enamel can be represented by an equivalent homogeneous
medium, a repetitive representative unit cell; 2- The models proposed in this study
present orthotropic behavior; 3- Although there are some limitations due to the mechanical
and geometric simplifications adopted, the results suggest more realistic applications and

further studies on the microstructure of the material in question.

Keywords: Tooth Enamel.  Asymptotic Expansion Homogenization. = Multiscale

technique. Mechanicals properties. Orthotropia.
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1 INTRODUCAO

Os dentes constituem verdadeiros 6rgaos, compostos por varios tecidos, sendo estes do
mais externo para o mais interno: o esmalte, o cemento, a dentina e a polpa. Além disso,
compdem o Sistema Estomatognatico (conjunto de estruturas bucais que desenvolvem
fungbes comuns, tendo como caracteristica constante a participacdo da mandibula) e
estao localizados dentro da cavidade oral (boca). Sao classificados quanto a sua posi¢ao
na cavidade oral; ou forma e funcao e com isso podem ser inferiores ou superiores; incisivos
(central e lateral), caninos, pré-molares e molares. Humanos adultos possuem entre 28
a 32 dentes (incluindo os sisos - terceiros molares). Esses 6rgaos desempenham vérias
funcoes, sendo a mastigacao a funcao mais comumente associada a denticdo humana,
mas os dentes sao também essenciais para uma fonacao adequada, degluticao e respiracao
(Douglas, 2002; Nanci, 2013} (Okeson), 2013).

O orgdo dentario (ou dental) é substituido apenas uma vez na vida no processo de
troca de denticao e os dentes permanentes ficam submetidos a carregamentos ciclicos
provenientes dos habitos funcionais e parafuncionais durante toda a vida. Uma possivel
consequéncia desse fato é a deterioracao que qualquer estrutura mecéanica pode sofrer
devido a esse carregamento repetitivo, tanto por sobrecarga de tensao e propagacao
de trincas, quanto por fadiga mecanica (da Cunha et al., [2012; Nanci, 2013; |Okeson,
2013). Essas forcas agem nos dentes produzindo diferentes respostas que podem gerar
deformagbes e comprometer sua integridade com o passar do tempo (Anusavice e Philips,
2005).

Devido a necessidade de se conservar as estruturas dentarias por mais tempo e
na tentativa de se desenvolverem materiais odontologicos bioinspirados que mimetizem
o esmalte dentario, tornaram-se essenciais os estudos sobre as propriedades fisicas e
mecanicas dos materiais envolvidos (Scheider et al., 2015). Nesse contexto, é importante
compreender bem as caracteristicas mecéanicas e fisicas do esmalte dentario, tecido que

estd mais diretamente ligado ao processo de mastigacao e com isso recebe mais influéncia
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das cargas dessa atividade funcional.

O esmalte dentério pode ser considerado um compoésito biolégico, formado por
basicamente dois materiais distintos com relacao as propriedades fisicas, quimicas
e mecanicas (Sajewicz, 2006; Xie et al. 2009). Possui por volta de 96% de
material inorganico, sendo este formado por prismas de cristais de hidroxiapatita
(Cal0(PO4)6(OH)2) e 4% de material organico, matriz extracelular (proteinas, sendo
90% de amelogeninas, lipideos, glicose e dgua) (Anusavice e Philips, 2005; [Katchburian e
Arana, [2012; Bhaskarl [1989; [Nancil, 2013; |Gibson et al., [2001)).

Por possuir alto conteddo mineral, o esmalte dentirio tem uma microestrutura tnica
e ¢ o tecido mais duro do organismo, capaz de sustentar as forcas mecanicas aplicadas
durante a mastigacao. [Esse material tem atraido interesse consideravel por parte dos
cientistas de materiais e profissionais clinicos devido as suas excelentes propriedades
mecanicas, com relacdo a sua capacidade de suportar carga excessiva (Habelitz et al.|
2001; (O’Brien et al. [2014; He e Swain) [2008; Xie et al., 2009). Porém, o mesmo se
apresenta fragil, com pouca capacidade de suportar deformacao plésticaE] antes da sua
fratura (Giannini et al., [2004).

Para se caracterizarem, eficientemente, as propriedades mecéanicas dos dentes tem se
tornado cada vez mais comum a execucao de testes de dureza instrumentada através de
micro ou nanoindentacao. Nesses testes os valores encontrados para o esmalte dentario
apresentam uma alta discrepancia, dependendo do uso de diferentes técnicas e tipos de
amostras. Além disso, observam-se diferencas significativas entre esmalte e hidroxiapatita
sinterizada?| (HAp) (na sua forma pura) na relagao tensdo-deformagio. Embora o principal
componente do esmalte seja a hidroxiapatita, o médulo de elasticidade e dureza daquele
sao menores (da Cunha et al.l 2012; |He e Swain| [2007a)), certamente devido & existéncia
de uma rica camada organica em meio aos cristais de hidroxiapatita (He e Swain| [2007b).

Paralelamente, varios estudos vém desenvolvendo modelos mecanicos multiescala do

esmalte dentario para simulacao numérica e analitica, buscando diminuir essa divergéncia

!Deformacdo plastica é quando o material submetido a uma determinada tensdo se deforma
permanentemente, mantendo a deformagao mesmo quando o carregamento é retirado.

2 A sinterizacdo é o processo de compactacao e formacdo de uma massa solida de material através de
calor e/ou pressao sem derreté-lo ao ponto de liquefacéo.
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de valores encontrados para o modulo efetivo de propriedades mecanicas desse tecido,
assim como compreender melhor o comportamento da microestrutura e a influéncia dos
seus constituintes na macroescala (An et al., |2012; Bar-On e Wagner, 2012b; |da Cunha
et al., 2012; Farage et all [2009; Ge et all 2005; Ghadimi et all 2013; He e Swain)|
2008; Lu et al., 2012; [Scheider et al. 2015; |Xie et al., [2009; Miura et al., 2009). Um
exemplo de técnica multiescala que vem sendo utilizada ha décadas com sucesso para
aplicagao em materiais compositos que apresentam estrutura periddica ou repetitiva é a
Homogeneizagao por Expansao Assintotica (HEA)E] (Chung et al., 2001; Sanchez-Palencia,,
1986)).

Na tentativa de se buscar entender melhor como se d4 o comportamento mecanico do
esmalte dentario no ambito elastico linear e estimar as propriedades mecanicas elasticas
desse tecido através da técnica multiescala HEA, a pesquisa foi baseada nas hipoteses de
que o esmalte dentario, por apresentar microestrutura perioédica, pode ser representado
por um meio homogéneo equivalente com comportamento ortotrépico e que o médulo de
elasticidade efetivo do esmalte dentario é menor do que o da Hidroxiapatita sinterizada.

O programa HEA2D desenvolvido no Programa de Pés Graduagdao em Modelagem
Computacional da UFJF (Quintelal 2011)), que emprega a técnica HEA via método dos
elementos finitos (MEF), foi utilizado nesta pesquisa para as simulag¢oes a partir de
modelos geométricos representativos da microestrutura do esmalte dentario gerados por
meio do software Abaqus (programa comercial de elementos finitos) a fim de se estimar as
propriedades elasticas do esmalte dentério, visto que na literatura os valores encontrados

sao muito divergentes.

3 A Homogeneizacao por Expansdo Assintética (HEA) ¢ uma técnica multiescala empregada ao célculo
de propriedades efetivas de meios continuos com estrutura periddica. As principais vantagens desta técnica
sao a reducao do tamanho do problema a resolver e a possibilidade de se empregar uma propriedade
homogeneizada que guarda informagdes da microestrutura heterogénea. Quando associada ao Método
dos Elementos Finitos (MEF), a HEA demanda o emprego de malhas que permitam a imposi¢do de
condicoes de contorno periodicas.
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1.1 Objetivos

O presente trabalho teve como objetivo investigar o comportamento do esmalte
dentario no ambito da elasticidade linear consistentemente com os seus constituintes

microestrutural.

1.1.1 Objetivos especificos

1- Construir um modelo bidimensional de elementos finitos em multiescala

suficientemente aproximado a microestrutura do esmalte dentario;

2- Verificar se o tensor constitutivo efetivo calculado apresenta caracteristicas de

ortotropia e se o esmalte dentério é significativamente diferente da HAp;

3- Validar o uso da HEA como técnica para validar o estudo do biocompoésito esmalte

dentéario.

1.2 Escopo

Além do presente capitulo, esta dissertacdo encontra-se organizada em outros oito
capitulos. Primeiramente, no capitulo 2 faz-se uma breve introdugao do que é o
esmalte dentario. Logo apo6s abordada-se sobre a microestrutura desse tecido, bem
como suas caracteristicas, componentes, morfologia e funcao. O capitulo 3 descreve o do
modelo mecanico para solidos, visto que o estudo simula numericamente as propriedades
mecanicas do esmalte dentario admitindo comportamento eléstico linear. Alguns conceitos
bésicos sao apresentados, tais como: tensao; deformacao; coeficiente de poisson; Lei de
Hooke; médulo de elasticidade e propriedades de material. Ainda no ambito da revisao
bibliografica, o capitulo 4, trata dos testes experimentais para obtencao das propriedades
mecanicas efetivas do esmalte dentario, assim como, de alguns resultados encontrados. No
capitulo seguinte, 5, explica-se o que é modelagem multiescala e sao apresentados alguns
modelos propostos pela literatura. A metodologia do estudo, assim como os modelos

geométricos propostos e as ferramentas utilizadas para as simulagoes sao apresentados



22

no capitulo 6. O capitulo 7 traz todos os resultados encontrados nas simulacoes que
sao discutidos, baseando-se no referencial bibliografico. Por fim, o capitulo 8 traz as

conclusoes e as perspectivas futuras de trabalho.
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2 ESMALTE DENTARIO

O esmalte dentario é um tecido organico, sendo a camada mais externa da coroa do 6rgao
dentario, a que usualmente é vista e faz limite com a dentina, na sua superficie interna
e com o cemento, no colo do dente. Juntamente com a dentina, a polpa dentaria e o
cemento forma o dente. Sua cor pode variar de amarelo claro ao branco acinzentado. E
um tecido translicido e sua espessura varia ao longo da superficie, sendo mais espessa
(~ 2.5 mm) nas cuspides (cada uma das pontas formadas na extremidade de atrito,
contato, dos dentes) e mais fina (= 1.0 mm) na juncdo amelo-cementario ou esmalte-
cemento (JEC) (Katchburian e Arana, 2012; |Lu et al., 2012; [Nanci, 2013). A figura
representativa do 6rgao dentario, juntamente com os tecidos que o constituem, pode ser
observada na figura [2.1

Os ameloblastos sao as células responsaveis pela formacao do esmalte e desaparecem
ao passo que o dente erupciona na cavidade oral. Em func¢ao disso, o esmalte dentério
é um tecido nao vital e sem sensibilidade, nao podendo ser regenerado em caso de
perda de estrutura. Em contrapartida, tal estrutura possui alto grau de complexidade
de organizacdo da sua microestrutura, assim como alto grau de mineralizagao (Nanci,
2013). As principais fung¢oes do esmalte dentario sdo: suportar os esforgos mastigatorios,
proteger a dentina (tecido subjacente ao esmalte) e trocar constantemente fons com a

saliva, interagindo com o meio bucal (Nanci, [2013).

2.1 Microestrutura do esmalte dentario

O esmalte dentario é constituido na sua microestrutura por prismas de hidroxiapatita
(HAp) unidos por uma substancia cimentante, chamada matriz organica e a mineralizacdo
do esmalte comeca imediatamente apés o inicio de secre¢ao da matriz organica (Junqueira
e Carneiro, 2008]).

O prisma de HAp, que compoe a parte mineral do esmalte dentario, é a sua unidade
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Figura 2.1: Desenho esquemético do corte transversal do 6rgao dentario, adaptado de
Ghadimi et al.| (2013).

primaria estrutural. Os prismas de esmalte se originam, aproximadamente, em angulo reto
com a superficie da dentina. Nas areas cervicais tém curso aproximadamente horizontal,
proximos a bordas incisais ou pontas de cispides mudam sua direcao gradualmente,
tornando-se obliquos até quase verticais. A espessura de matriz organica que intercala os
prismas é de, aproximadamente, 2nm (Bhaskar, |1989; Douglas, [2002; Nanci, [2013)).

Imagens obtidas por microscopia de varredura ou de forca atémica mostram o aspecto
morfologico dos prismas de esmalte semelhantes a buracos de fechadura, com cabeca
circular larga e cauda fina, diametros de aproximadamente 7um , unidos entre si por uma
fina camada de matriz organica e que se repetem periodicamente no plano transversal
(Habelitz et al.l [2001; He e Swain), 2008; |(O’Brien et al., 2014} Xie et al., [2009; Ge et al.,
2005).

A figura mostra imagem de microscopia eletrénica do esmalte dentério e é possivel
observar as regides de prismas (R) e interprismas (IR). Assim como a figura 2.3 na qual
pode ser vista a forma dos prismas de esmalte descrita acima, onde a imagem (B) mostra
os prismas (R), formados por cristais de HAp, no corte transversal e a imagem (C) mostra
os prismas (R) com as regibes interprismaticas (IR), formadas por matriz e cristais, vista
pelo corte longitudinal.

O esmalte dentario é considerado um material fibra-reforcado altamente complexo e
hierdrquico e sua microestrutura vem sendo investigada experimentalmente, mas ainda

nao esta totalmente compreendida. Além disso, nao é de interesse apenas para bidlogos,
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Figura 2.2: Imagem por microscopia da microestrutura do esmalte dentério. O detalhe
em vermelho mostra uma unidade prisméatica (R) e IR significa regido interprismatica.

Modificado de He e Swain| (2008)).
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Figura 2.3: Desenho esquemético da estrutura hierarquica do esmalte dentario retirado

do artigo |He e Swain| (2008).

veterinarios e dentistas, mas também para engenheiros, visto que tal tecido possui

uma alta resisténcia a fratura devido a sua microestrutura e isso pode permitir o

desenvolvimento de aprimorados materiais bioinspirados (Scheider et al., [2015)).

2.2 Hidroxiapatita (HAp)

A composicao inorganica ou mineral do esmalte dentario é formada por cristais de

hidroxiapatita ou carbonatoapatita do tipo fitas longas (medindo de 20nm a 70nm de

largura e 25nm a 30nm de espessura), possuem forma hexagonal no eixo transversal,

se rearranjam de forma diferenciada para formarem os prismas de esmalte e estdao, na
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maioria, paralelos ao eixo longitudinal quando dentro dos prismas (Lu et al., 2012; Nanci,
2013).

Em volta dos prismas existe uma regiao chamada interprismatica, na qual os cristais
minerais se dispoem nao mais paralelamente ao eixo longitudinal prismatico. Nessa regiao
também se encontra a matriz organica (Nanci, 2013).

A figura apresenta imagens obtidas por microscopia eletronica de varredura dos
prismas do esmalte apos condicionamento acido, onde a imagem (a) apresenta a forma
da secao transversal dos prismas com morfologia semelhante a buraco de fechadura e a
imagem (b) secao transversal das fibras de HAp, compostas por cristais HAp, dentro dos
prismas de esmalte.

A figura representa o desenho esquemético das varias escalas dos componentes
do esmalte dentario. No ambito micrométrico, a fase inorganica do esmalte consiste
de estruturas em forma de buraco de fechadura, sdo os prismas (imagem c) alinhados
paralelamente, que se repetem periodicamente e estao envoltos por uma camada de matriz
organica (imagem b). Os prismas sao divididos em 2 grupos: prisma propriamente dito
e interprismas. A diferenca entre essas duas regides sao as orientagoes dos cristais de
HAp. Prismas e interprismas consistem por vérias fibras de cristais embaladas (imagem
d) e cada fibra é formada por fibrilas de cristalitos bem empacotados. Cada fibrila é uma
agregagao de nanofibrilas compostas por cristais de hidroxiapatita (imagem e). A figura

2.5 (imagem a) mostra o aspecto macroscopico do esmalte dentario.

2.3 Matriz organica

A matriz organica é composta por carboidratos, proteinas nao colagenas, lipideos e agua.
Compoe aproximadamente 4% do esmalte dentario e se encontra nas unioes dos cristais
de hidroxiapatita e na regiao interprismatica. Classicamente sao conhecidos dois grupos
de proteinas na matriz organica: as amelogeninas e as nao amelogeninas (Junqueira e
Carneiro|, 2008)).

A principal proteina de matriz extracelular que compoe essa fase é a amelogenina,
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Figura 2.4: Tmagens representativas dos prismas e os cristais HAp com morfologia
hexagonal na sua secao transversal.Retirado de |Lu et al.| (2012))

Figura 2.5: Desenho esquematico extraido de |(Ghadimi et al.| (2013) das varias escalas do
esmalte dentario.

hidrofébica e rica em prolinaﬂ estd inteiramente ligada ao processo de mineralizacao do
esmalte dentério; é secretada mais abundantemente pelos ameloblastos; constitui 90% da

matriz do esmalte e é digerida e removida para que os cristais crescam na organizacao

prismatica (Junqueira e Carneiro, [2008]).

No grupo das nao amelogeninas encontram-se as outras proteinas que ajudam no

'E um dos aminoacidos codificados pelo codigo genético, sendo portanto um dos componentes das
proteinas dos seres vivos. Diferencia-se dos demais aminodacidos devido ao facto de possuir uma estrutura
quimicamente coesa e rigida, sendo o aminoacido mais rigido dos vinte que sao codificados geneticamente
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processo de organizacdo dos cristais e mineralizagdo: ameloblastinas (glicoproteinas
sulfatadas gene-especificas encontradas no esmalte dentario); enamelinas (maiores
proteinas do esmalte que integram aproximadamente 5% do total de matriz proteica do
esmalte) e tuftelinas (fosfoproteinas glicosiladas acidicas encontradas no esmalte dentario

de humanos, muito parecidas com a queratina) (Kierszenbaum) 2012).
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3 MODELO MECANICO LINEAR
PARA SOLIDOS

Neste estudo foram simuladas numericamente as propriedades mecanicas do esmalte
dentario admitindo comportamento elastico linear. Torna-se, portanto, necessario
descrever o modelo linear mecanico de solidos e, consequentemente, compreender alguns
conceitos béasicos, tais como: tensao; deformagado; coeficiente de poisson; Lei de
Hooke; mo6dulo de elasticidade e propriedades de material, para assim demonstrar suas
correlagoes. Para um estudo aprofundado dos conceitos descritos neste capitulo sao
indicadas as referéncias: (Barbero, 2014; Callister Jr., |2008; [Fish e Belytschkol 2007}

Hibbeler, [2004; |Lai et al., 2009; |Lemaitre e Chaboche, [1994; |Mase et al., 2009).

3.1 Tensao o

Em um corpo sujeito a cargas externas, ocorre distribuicao interna de forcas, assegurando
o equilibrio de cada segmento do corpo. Para um material continuo e coeso, a tensao é

o valor limite da forca por unidade de area quando a area tende a zero, como dada pela

equagao (3.1):

:3>“| ol

(3.1)

0 = lim
A—0

o vetor de tensdo ¢ na area da se¢do transversal (A) de um elemento quando a se¢ao
estd submetida a resultante de forca (ﬁ) A figura mostra a tensao ¢ decomposta
nas direcoes normal n e tangencial s a faceta dA, obtendo-se a tensao normal ¢ e a tensao
tangencial ou de corte 7.

Baseado no principio da conservacao do momento linear, se o corpo continuo esta em
equilibrio estatico, as componentes do tensor de tensoes em todo ponto material do corpo

satisfazem as equacoes de equilibrio. Da mesma forma, de acordo com o principio da
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Figura 3.1: Imagem (a) representagdo de um corpo sujeito a carga externa dF na area
infinitesimal dA. Imagem (b) representacao da decomposicao do vetor de tensdo. Fonte:

Proprio autor.

conservacao do momento angular, para haver o equilibrio é necessario que a soma dos
momentos em relacao a um ponto arbitrario seja nula, concluindo que o tensor de tensoes
é simétrico, havendo assim somente seis componentes independentes de tensao.

Ao relacionar o vetor de tensdo com o vetor que representa a normal (77) a superficie,

obtém-se as componentes do tensor de tensoes, dadas pelas equacoes (3.2), (3.3) e (3.4):

Oy = Oggly + OgyNy + 0421 (3.2)
Ty = Oyaly + Oyyny + 0y, (3.3)
Oy = Ouply + OpyNy + 0,1 (3.4)

onde x, y e z representam 3 direcoes ortogonais de referéncia.
As 6 (seis) componentes independentes do tensor de tensdes em cada ponto do corpo,

sao representadas pelo tensor o, mostrado na equacao (3.5)):

Oy Tay Tzz
g = Tey Oy Tyz (35)
Tez Tyz Oz
onde o & o tensor de tensoes; o0,,0,,0, sao as componentes normais do tensor de

tensoes e Tgy, Tz, Ty Sa0 as componentes de cisalhamento do tensor de tensoes. As
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suas intensidades dependem do tipo de carga que atua sobre o corpo e da orientacao
do elemento no ponto. Isso pode ser visto na figura [3.2]
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Figura 3.2: Desenho representativo das componentes do tensor de tensoes em um cubo,
que representa um ponto material no corpo. Fonte: Proprio autor.

3.2 Deformacao especifica

As cargas provocam deformacao no material de todos os corpos, causando deslocamentos
ou mudanga de posi¢ao (alteragao de forma ou tamanho), podendo ser perceptiveis a olho
nu ou nao e, além disso, a deformacao do corpo nao é, necessariamente, uniforme em
todo seu volume. E medida por meio de técnicas experimentais, sendo uma grandeza
geométrica e adimensional.

A deformacao normal média é a medida do alongamento ou da contracao de um
segmento de reta do corpo. Ao tomarmos um segmento de reta AB com comprimento S,

a mudanga do comprimento sera S’; entdo a deformacao (¢) é dada pela equagao (3.6):

S =5

< (3.6)

€ =
Além da deformacao normal, consideram-se ainda:

1. ROTACAO PURA: Originalmente um corpo na posicio inicial, como mostrado na

figura (3.3]), sofre rotacdo pura (A) e sua deformagao pode ser vista em (B).
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x1 x1

Figura 3.3: Desenho representativo de rotagao pura. Fonte: Préprio autor.

2. CISALHAMENTO PURQO: Originalmente um corpo na posicdo inicial, como
mostrado na figura , sofre cisalhamento (A) puro e sua deformagao pode ser
vista em (B).

x2 x2

Figura 3.4: Desenho representativo de cisalhamento puro. Fonte: Proprio autor.

3. CISALHAMENTO SIMPLES: Originalmente um corpo na posicao inicial, como
mostrado na figura , sofre cisalhamento simples (A) e sua deformagao pode ser
vista em (B).

x2 x2

A B

x1 x1

Figura 3.5: Desenho representativo de cisalhamento simples. Fonte: Proprio autor.

Deformagoes normais provocam mudanca de volume, ja as deformacoes por

cisalhamento provocam mudancas no seu formato.
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Da mesma forma que para a tensao, o estado de deformagao também possui 6 (seis)
componentes: trés deformagoes normais €,, €,, €, e trés por cisalhamento vy, Va2, Vy--
Tais componentes dependem da orientacao dos segmentos de reta e de sua localizacao,

sendo descrito pela equacao (3.7):

€xx Yoy Vzz
fy = Txy P)/yy f}/yz (37)
Tez Tyz  Vzz

onde x, y e z representam 3 direcoes ortogonais de referéncia.

A deformacao eléstica acontece no nivel atomico do solido e os movimentos de
deslocamento sao reversiveis no campo macroscopico. Na deformacao puramente eléstica,
a configuracgao inicial dos atomos é restaurada assim que ¢ removida a forca aplicada.

Ja a deformagao plastica representa o resultado de uma alteracao permanente, tanto

de forma, quanto de volume do material, ap6s a remocao da carga.

3.3 Coeficiente de Poisson

O coeficiente de Poisson mede a deformacao lateral de um material homogéneo e isotropico
em relacao a sua deformacao longitudinal. Tomando uma barra com secao transversal
circular de raio r e comprimento L e aplicando uma carga longitudinal P, muda-se o
comprimento da barra na quantidade ¢ e seu raio na quantidade ¢’, por conseguinte as

deformagoes longitudinal e lateral sdo, respectivamente, descritas pelas equagoes (3.8)) e

B9):

)
E(long) = T
5/
?.

€(lat) =

Na faixa da elasticidade a razao entre essas deformacoes é uma constante, denominada
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coeficiente de Poisson, dada pela equacao (3.10)):

Oy (3.10)

€(long)

Tal constante é adimensional e para a maioria dos solidos se encontra na faixa de valor
1,1

entre 7 e 3 .
A figura[3.6/mostra a relagio entre d e §’. Nota-se no esquema que o corpo submetido a

compressao uniaxial na direcao longitudinal sofre um alargamento na direcao transversal.

Figura 3.6: Representacao esquematica da deformagao lateral. Fonte: Proprio autor.

3.4 Elasticidade linear ou lei de Hooke

A resisténcia de um material depende de sua capacidade de suportar carga sem deformacao
excessiva ou ruptura, sendo esta propriedade determinada por meio de testes em
laboratorio. Com os dados experimentais dos testes de tracao ou compressao é possivel
construir um gréfico (figura e a curva resultante é o diagrama tensao-deformacao.
Tal diagrama tem varias fases que caracterizam as propriedades do material, onde o = %

@ ¢ a deformacao e P é o ponto de transicao de deformacao
0

é a tensao aplicada; € =
elastica para pléastica, porém este estudo se limitara a fase elastica.
Na regiao de elasticidade, ocorre uma relacao linear entre tensao e deformacao, ou seja,

um aumento na tensao provoca um aumento proporcional na deformagcao. Tal fenémeno,
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Figura 3.7: Representacao do grafico tensao x deformagao.

descrito pela Lei de Hooke, é expresso na equacao (3.11)):

o = Fk, (3.11)

onde o é a tensao, E representa a constante de proporcionalidade ou modulo de

elasticidade ou médulo de Young e € é a deformacao.

3.5 Mbobdulo de elasticidade (E)

O comportamento elastico linear pode ser caracterizado por duas condicoes: 1- quando a
tensdo em um material (corpo ou solido) é proporcional & deformacao; e 2- quando esse
mesmo material tem a capacidade de voltar & sua forma original assim que removidas
todas as forcas aplicadas. O moédulo de elasticidade representa o a inclinacao da reta na
faixa de elasticidade do diagrama tensao-deformagao, obtido através de ensaio uniaxial
de tracao e é uma propriedade mecanica que indica a rigidez de um material. Materiais

muito rigidos apresentam altos valores de E.

Na forma matricial, a rela¢ao (3.11)) para problemas em 3D pode ser dada pela equagao
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constitutiva (3.12)):

C
7\
7 )
E E Gy G Gq
o E Ty Lz Y Tz Yy €
T B Vyx Vzx Pyzzx Pxzxx Pxyzx T
E$ Ez Gyz Gacz Gl'y
o = F =z €
vy Vzy Y Vzy Pyzyy  Pxzyy  Pzyyy vy
o Ey Ey E Gy Gg- Gay €
2z _ Vzz Vyz Z Pyzzz Przzz Pryzz zz
- X , (3.12)
T Ez Ey Ez G Gccz Gmy /y
xz Prxyz Pyyyz Pzzyz Yz Przyz Pryzz xrz
Ey Ey E, Gy Gay
T o 1 ? 1
yz Pzrzz Pyyzz Pzzxz Pyzxz sz Pryzz Vyz
E. Ey E Gyz Gyz
Ty - = (;xy Vay

Pzxxy Pyyzy Pzzazy  Pyzay Pzzzy

onde a primeira matriz, do lado direito da equacao, mostra os coeficientes elasticos de

rigidez para material.

3.6 Materiais compositos e equacoes constitutivas

Baseado nesses conceitos prévios cabe dizer que existem varios tipos de materiais, que
ao serem submetidos a testes de carga, se comportam cada um de uma forma. Um
corpo elastico retorna a sua forma original quando se retiram as causas que o deformam.
E dito linearmente elastico quando um aumento ou diminuicdo das cargas provoca,
respectivamente, um aumento ou diminuicao linear das deformagcoes. Ao se relacionar cada
componente de tensao com cada componente de deformacao identificam-se as propriedades
de material.

Seguem as defini¢oes de material composito e propriedades de materiais anisotrépico,
monoclinico, ortotropico, transversalmente isotropico e isotropico e suas equacoes

constitutivas.

3.6.1 Materiais compdsitos

Por definicao, materiais compoésitos consistem em uma combinagao em ambito
macroscopico e nao soltvel de dois ou mais materiais dos tipos: poliméricos, ceramicos,
metalicos, carbono ou biomateriais. De maneira esquematica, um dos constituintes

garante a ligacao (matriz) e o outro a resisténcia (refor¢o ou inclusao), como pode ser
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visto na figura Este dltimo se apresenta, em geral, na forma de particulas, fibras
curtas ou fibras longas.

Essa combinacao é projetada para se obter melhores propriedades que as dos
constituintes individualizados, tais como: 1 - resisténcia a fadiga, capacidade de suportar
carregamentos ciclicos de tensao ou deformacao sem apresentar ruptura progressiva; 2
- resisténcia a corrosao, que é o processo de destruicao parcial ou total, superficial ou
estrutural do material causado pela acao do meio; 3 - estabilidade térmica, capacidade
de resistir a mudancas de temperatura, sem alterar sua constituicao inicial; 4 - baixa
condutibilidade térmica e/ou elétrica, dentre outras.

A distribuicao dos reforcos ou inclusdes em um material compoésito influencia no seu
comportamento. Os calculos, tanto experimentais quanto numeéricos, de suas propriedades
podem ser simplificados, se as particulas possuirem esfericidade ou cilindricidade, se
houver paralelismo e uniformidade das fibras e regularizagao da distribuigao. Outra

caracteristica importante é que a interface é responsavel pela transferéncia de cargas

entre a matriz e os reforcos.

Matriz
(fase continua)

Reforgo
(fase descontinua)

Figura 3.8: Desenho esquemético da composicao de um material composito (formado por
matriz e reforgos). Fonte: proprio autor.

3.6.2 Material anisotropico linear eldstico

Sao materiais que nao possuem nenhum plano de simetria material, sendo assim,
qualquer carregamento provoca todas as deformacoes possiveis. A maioria dos materiais

anisotropicos necessita de 21 constantes elasticas para sua descricdo. A lei constitutiva
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inversa de um material anisotropico em funcao das propriedades elasticas pode ser descrita

pela relagao (3.13):

S
5 N

€ L V’U_»L Vex Pyzzx Pxzxrx Pzyzzx o
zT E. Ey E. Gy- Gz Gzy T

€ Vay 1 Vzy Pyzyy  Pxzyy  Pzyyy o
vy E, E, E. Gy [ Gay vy

€ Vgz Vyz 1 Pyzzz Przzz Pryzz o

zZ _ Eas Ey Ez Gyz Ga:z G:cy X zz (3 1 3)

26 Pzxyz Pyyyz Pzzyz 1 Pxzyz Pxyzz o
Yz E; Ey E, Gyz Gzz Gzy Yz

26 Pxzrxz Pyyzz Pzzxz YZTZ 1 Pzyzxz o
zrz E. Ey B, Gyz Gz Gmy rz

2¢ Pxxzy  Pyyzy  Pzzay  Pyzazy  Pzzay 1 o
Yy Ex Ey E. Gy= Gy= Gazy ry

A matriz S (correlacdo entre deformacao e tensdao) é conhecida como matriz de
conformidade. E simétrica e positiva definida; todos os elementos da diagonal sdo
positivos; o determinante é positivo; e sua inversa [S] = [C|~! & também positiva definida

e conhecida como matriz de rigidez.

3.6.3 Material monoclinico linear elastico

Se um soélido linearmente elastico possui um plano de simetriaﬂ é chamado de material
monoclinico e possui 13 coeficientes elasticos independentes. A matriz S mostrada na
equacao , refere-se a material monoclinico no plano X; X,. ITlustra-se esta situacao
para uma tensao normal oq; (simétrica relativamente ao plano) na figura Ao aplicar
uma tensao oq; simétrica aos planos X7 X, (imagem 1) tem-se a deformacao simétrica
relativamente ao plano X; X, (imagem 2). Na imagem 3 observa-se a deformagdo nos
planos X,X3 em resposta a essa mesma tensao. Para esse tipo de material ha uma

deformacdo angular na dire¢do do eixo de simetria (imagem 4).

lconsidera-se que existe um plano de simetria material, quando um carregamento simétrico
relativamente a esse plano s6 provocar deformagoes simétricas a esse plano.
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X

P = T .

s

5 ! X

Y23 =0

Figura 3.9: Representacao esquematica do comportamento de um material monoclinico.

S
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Os coeficientes da matriz de rigidez satisfazem a condicao de que todos os elementos
da diagonal sao positivos; que o determinante é positivo e que sua matriz identidade é

positiva definida.

3.6.4 Material ortotréopico linear eldstico

O material ortotropico possui 3 planos ortogonais de simetria material. A situagao onde,
os planos X7 X5, X;X3, X5X3 sao planos de simetria material, nos quais qualquer tensao
simétrica relativamente a esses planos s6 pode provocar deformacoes simétricas, esté
ilustrada na figura para uma tensao normal oy;, simétrica relativamente a todos os
planos. De forma idéntica qualquer tensao anti-simétrica relativamente a esses planos
s6 pode provocar deformacoes anti-simétricas. Ao aplicar uma tensao op; simétrica
relativamente a todos os planos (imagem 1) tem-se a deformacao simétrica relativamente

a todos os planos (imagem 2- deformacao nos planos X;X3). Na imagem 3 observa-se a
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deformacao nos planos X, X3 em resposta a essa mesma tensdao. Na imagem 4 observa-se

a deformacao nos planos X; X5 em resposta a essa mesma tensao e nao ocorre deformacao

angular.

&

0. cTE

T3 =0

X

&1

L)

Y2 =0

€1

Figura 3.10: Representacao esquematica do comportamento de um material ortotrépico.

Fonte: proprio autor.

A relagao constitutiva ortotropica é apresentada na equagao (3.15):
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(3.15)

As componentes do tensor de coeficientes elasticos de rigidez, para esse tipo

de material, podem ser obtidas invertendo-se a matriz acima, onde ha 9 termos

independentes. Para solidos bidimensionais a relacao constitutiva do material ortotropico



é dada pela equacao (3.16]):
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(3.16)

3.6.5 Material transversalmente isotropico linear eldstico

Um material transversalmente isotropico constitui-se de um material ortotropico que

apresenta isotropia em um dos planos de simetria, ou seja, apresenta as mesmas

propriedades em todas as dire¢oes neste plano. A figura [3.11] ilustra esta situa¢ao para

uma tensao normal o; simétrica relativamente a todos os planos. Ao aplicar uma tensao

011 simétrica relativamente a todos os planos (imagem 1) tem-se a deformagao simétrica

relativamente a todos os planos (imagem 2- deformacao nos planos X;X3). Na imagem 3

observa-se a deformagao nos planos Xy X3 em resposta a essa mesma tensao, a deformacao

tem que ser simétrica relativamente a todos os planos e como as propriedades sao iguais

no plano Xy X3 as deformacoes ey e €33 devem ser iguais. Na imagem 4 observa-se a

deformacao nos planos X; X5 em resposta a essa mesma tensao.

o

X

X3

Y13 =0

&1

Figura 3.11:  Representacao esquematica do comportamento de
transversalmente isotropico. Fonte: proprio autor.

um material

Para o plano de simetria sendo X5 X3, pode-se escrever a relagao constitutiva dada em
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(13.17):
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Em virtude da isotropia no plano X, X3, o moédulo de elasticidade transversal G,, neste
plano nao ¢ independente do moédulo de elasticidade longitudinal F, e do coeficiente de
poisson v, como pode ser visto na equacao (3.18). Para esse tipo de material, o namero
de coeficientes elasticos independentes reduz-se a 5.

1 2(1 -+ V23)

= . 3.18
Gas By ( )

3.6.6 Material isotropico linear eldstico

Para um material isotrépico os componentes do tensor de elasticidade devem permanecer
os mesmos, independentemente da direcao considerada. Um tensor que tenha os mesmos

componentes no que diz respeito a todas as bases ortonormais é conhecido como um tensor

isotropico. Com isso, tem-se as igualdades dadas pelas equagoes (3.19)), (3.20)) e (3.21):

022 = 033 = 011; (319)
012 = 013; (320)
Cuy = @ (3.21)

e entao, tem-se dois coeficientes independentes, ou seja, nos materiais isotropicos sao

necessarias duas propriedades eldsticas para definir completamente o seu comportamento



elastico, segundo as equagoes (3.22)), (3.23), (3.24):

E
¢= 2(1+v)’
— E.
SYel
E=2(1+v)G.

E a equagao (3.25) mostra a lei constitutiva do material isotropico:
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(3.22)

(3.23)

(3.24)

(3.25)
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4 TESTES EXPERIMENTAIS
ATRAVES DE INDENTACAO PARA
O ESMALTE DENTARIO

O conhecimento das propriedades fisicas e mecéanicas do tecido dentario e dos materiais
restauradores ¢ de grande importancia. No ambiente bucal, dentes e materiais
sao constantemente submetidos a esforcos mecanicos através das forcas mastigatorias
e, algumas vezes, das forcas parafuncionais. FEstas forcas agem nos dentes e nos
materiais produzindo diferentes reacoes que podem gerar deformacoes e comprometer
sua integridade com o passar do tempo (Anusavice e Philips, 2005; |[Nanci, 2013; |Okeson,
2013).

Para se caracterizarem as propriedades mecanicas dos dentes, tem-se tornado cada vez
mais comum a execuc¢ao testes de dureza instrumentada via micro ou nanoindentacao,
com o objetivo de quantificar a resisténcia a penetracao do material, ou seja, conhecer
melhor o comportamento mecanico do material em estudo. Porém nesses testes os valores
encontrados para o esmalte dentario apresentam divergéncias (da Cunha et al., 2012; He
e Swain, [2007a,bljc, [2008)).

O teste se da pela penetragdo, via compressao lenta e gradual do indentador (um
material duro), sobre a superficie em estudo, aquela que se almeja obter o valor de
dureza. Esse valor serd o quociente da forca aplicada em relacao a area de contato entre
as superficies (Callister e Rethwisch, 2007).

Para |Ge et al.| (2005) a nanodureza e o modulo de elasticidade sdo duas propriedades
mecanicas muito importantes que se referem a resisténcia do material na deformacao
plastica e elastica, respectivamente. As diferencas entre as propriedades mecanicas das
duas fases isoladas que compdem o esmalte (matriz e prismas) podem ser importantes

para entender o mecanismo e estratégias terapéuticas do esmalte, assim como também
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colaborar no desenvolvimento de materiais biomiméticos.

Weig et al.| (2011]) relataram que tentar prever o médulo de elasticidade é importante,
pois mostra quanto o tecido se deforma com a aplicacao de uma tensao.

Craig et al| (1961) avaliaram as propriedades compressivas do esmalte, resisténcia
a compressao e o modulo de elasticidade do esmalte humano. Para o teste foram
selecionados alguns primeiros molares, seccionados até a dentina, e colocados dentro de
moldes cilindricos e todos as amostras fixadas de forma que a direcao dos transversal dos
prismas ficasse paralela ao longo eixo dos cilindros e isso foi garantido por visualizagao
microscopica. Como resultados obtiveram os valores para moédulo de elasticidade do
esmalte oclusal ou de cispide Ep,, = 84,116, 2 GPa (paralelo ao longo eixo dos prismas)
e Eperp = 77,9+ 4,8 GPa (perpendicular ao longo eixo dos prismas)

Staines et al.| (1981) por meio de técnica de indentagao esférica (bola de tungsténio de
6, 35mm) em espécimes de 8 dentes incluidos em resina, posteriormente polidos e mantidos
dentro de agua, tentaram estimar o moédulo de Young do esmalte dentario. Para o teste
a carga aplicada do indentador foi de 5 kN e a velocidade de de indentacoes variaram
entre: 1 a 100 pmmin—t. Como resultado foi observado que o comportamento mecanico
do esmalte é viscoelastico; encontrou-se o valor médio de E= 83+3 GPa para o modulo de
Young do esmalte dentéario e desvio padrao de 8 GPa e um aumento de 15% para testes
em esmaltes desidratados, o que implica em dizer um aumento de rigidez desse tecido
devido & desidratacao da camada de proteinas. Além disso, foram medidos os médulos de
elasticidade do esmalte variando a indentacao com relacao a direcao dos cristais de HPa.
Para identacoes paralelas ao eixo dos cristais, os valores foram de 108 GPa a 112 GPa e
para as indentacoes perpendiculares ao eixo dos cristais, o valor obtido foi 136 GPa. Isso
significa dizer que o médulo de elasticidade varia de acordo com a profundidade e dire¢ao
da indentacao.

Habelitz et al.| (2001)) tentaram estimar as propriedades mecanicas eldsticas do esmalte
dentario via nanoindentagao combinada com microscopia de forca atomica. Portanto,
selecionaram 5 terceiros molares (4 erupcionados e 1 impactado), que foram cortados

longitudinalmente em relagao ao longo eixo do dente, em seguida polidos com papéis
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abrasivos, depois enxaguados copiosamente em agua. ApoOs isso, foram analisados
via microscopia, porém nao foi possivel identificar as microestruturas do esmalte e
entao, as amostras foram submetidas a decapagem com acidos hidrocloridrico e citrico.
Posteriormente, foram testados via nanoindentacao por meio de uma ponta cubica
diamantada com raio de aproximadamente 20nm, as medigoes foram realizadas paralela
e perpendicularmente ao eixo dos prismas de HAp, tanto na regidao oclusal, quanto na
regiao longitudinal ao eixo do dente. A carga de indentacao foi de 1500uN, profundidade
de 300nm e velocidade de carga aplicada de 500uN/s. A partir disso, observaram que
as amostras de dente que nao sofreram decapagem quimica apresentavam moédulo de
elasticidade maior (80 GPa), enquanto que as que sofreram decapagem apresentaram
modulo elastico mais baixo (55 GPa), sendo assim, a decapagem quimica das amostras de
dente influencia consideravelmente na diminuicao do modulo de elasticidade do esmalte
dentario. Além disso, encontraram alguns médulos de elasticidade para o esmalte dentario
dependendo da regiao da indentacao. Ep,,, = 87,512, 2 GPa para indentagao paralela ao
longo eixo dos prismas; Epe., = 72,7 & 4,5 GPa para indentacao perpendicular ao longo
eixo dos prismas; Ej..q = 8818, 6 GPa para regiao de cabega de prismas; Fy,; = 80,3£7,2
para regiao de cauda de prismas e por fim para a regiao interprismatica Fj,e, = 86,44+11,7
GPa.

Ge et al|(2005) tentaram definir as propriedades nanomecanicas, como o modulo de
elasticidade dos prismas de HAp e da matriz organica do esmalte dentéario por meio de
nanoindentagao combinada com microscopia de for¢a atomica. Para isso, selecionaram 5
terceiros molares que foram cortados, embebidos em resina acrilica, polidos, limpos e nao
foram submetidos a tratamento quimico com acido. Um coeficiente de Poisson de 0,07 e
E= 1140 GPa foram os valores atribuidos para a ponta diamantada do nanoindentador.
Para os testes foram atribuidos os seguintes valores: forca aplicada de 300uN; velocidade
da carga aplicada entre 200 e 60% e foram realizadas 30 indentacoes em cada dente.
Encontraram o valor médio de E, = 83,4+7,1 GPa para os prismas e a média do modulo
de elasticidade da matriz organica F,, = 39,5 + 4, 1GPa. Apontaram a dificuldade que

existe nesses testes em indentar o mesmo tipo de material com relacao a profundidade
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mesmo utilizando um microscépio como auxilio. Isso faz com que, na tentativa de testar
apenas a matriz organica, por exemplo, possa ser indentado partes de prisma no teste.

Braly| (2007) por meio de técnica de nanoindentagdo combinada com microscopia de
forca atomica tentaram prever o valor do modulo de Young efetivo para esmalte dentario.
Sendo assim, selecionaram alguns terceiros molares impactados, que foram inseridos
em blocos de resina epoxy e cortados transversalmentes, polidos e mantidos secos em
temperatura ambiente. Para a indentacao foi utilizado ponta piramidal diamantada, com
penetracao maxima de 200nnm de profundidade. Para o calculo do médulo de elasticidade
do esmalte, foi considerado que o coeficiente de Poisson para esmalte é de v = 0, 25;
coeficiente de Poisson do indentador de 0,07 e o moédulo de elasticidade do indentador
E = 1141 GPa. E com isso, encontraram os valores de moédulo de elasticidade para o
esmalte: E= 130 a 120 GPa na regiao de cispide do dente e E= 47 GPa na regiao de
juncao do esmalte com a dentina.

He e Swain| (2007b)) desenvolveram um modelo simples com base na microestrutura
hierdrquica de esmalte para ilustrar mecanismos de deformacao de contato relacionados
ao esmalte humano e testaram através de microindentacao o esmalte dentério.
Primeiramente, utilizaram uma ponta piramidal, com for¢ca minima aplicada de 5 mN e
forca maxima de 250 mN por 900 s cada indentagao, depois utilizaram uma ponta esférica
de indentador com a mesma faixa de forca aplicada e tempo. Com isso, observaram
que, tratando-se da area de contato pelo indentador, as camadas de proteinas finas entre
os cristais de HAp conseguem suportar mais deformacao na forma de deformacgao de
cisalhamento, que é 16 vezes maior do que o contato por deformagao. Esse estudo pode
mostrar que a camada organica é responsavel pelo comportamento inelastico do esmalte
dentéario.

He e Swain| (2007c) compararam a resposta mecéanica do esmalte dentario com alguns
metais usados na restauracao dentaria e com a HAp pura por meio de nanoindentacao.
Todas as amostras foram envolvidas por resina epoxy, cortadas, polidas, limpas e
armazenadas em agua destilada. Foram utilizados dois indentadores: um piramidal e um

esférico, a forga aplicada no teste variou entre 10 e 300 mN e foram assumidos os valores
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1050 GPa e 0,07 para o modulo de elasticidade e coeficiente de Poisson do indentador,
respectivamente. Afirmaram que mesmo sendo a hidroxiapatita o principal componente
do esmalte, a resposta mecanica do esmalte é totalmente diferente da HAp pura, ou seja,
o modulo de elasticidade e dureza daquele sao menores. O valor do modulo de elasticidade
dos cristais de hidroxiapatita sinterizada encontrado foi de E(gap = 130 +4,7 GPa e o
valor de modulo elastico efetivo para esmalte de E= 94,1 4+ 5,4 GPa.

He e Swain| (2008) na sua pesquisa compararam o esmalte dentario com a
hidroxiapatita sinterizada (maior componente do esmalte) através de diferentes tipos
de sistemas de nanoindentagao. Afirmaram que a variedade de valores encontrados na
literatura para modulo de Young do esmalte depende da técnica usada na experimentacao
e da direcao da amostra medida. Observaram que o esmalte é mais deformavel que
a HAp na sua forma pura; que o esmalte possui uma area proeminente de resposta
elastica (quando observado o grafico tensao deformacao gerado pelos resultados da
nanoindentacdo) e que a resposta tensao deformacdo do esmalte é muito mais complexa,
devido & sua microestrutura. Com isso, o esmalte que compoe a superficie oclusal tem
valores maiores de modulo de elasticidade do que a superficie transversal, o que implica
dizer que testes macroescalas tem valores menores do que testes micro e nanoescalas.

Miura et al.| (2009) tentaram entender a distribuigdo de tensao no dente por meio de
aplicacao de forca externa via microindentacao em esmalte dentario. Utilizaram 5 dentes
incisivos superiores guardados em solucao salina por 2 semanas. Para a microindentacao
mantiveram uma forca de 490 mN que foi mantida por 5 s. Encontraram os resultados
do modulo de elasticidade do esmalte paralelo ao eixo dos prismas E= 73,72 GPa; do
modulo de elasticidade perpendicular ao eixo dos prismas E= 63,27 GPa e o coeficiente
de Poisson v = 0, 23.

Xie et al.| (2009) compraram o comportamento mecanico do esmalte dentario sem
alteracao com esmalte hipomineralizado por meio de teste de nanoindentagao. Utilizaram
amostras dentarias que foram colocadas em resina epoxy, cortadas transversalmente,
polidas e limpas. Os testes foram realizados com a indentacao paralela ao longo eixo

dos prismas. Encontraram os valores de moédulo de elasticidade de esmalte entre £ = 55
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a 75 GPa e para esmalte hipomineralizado Ej;p, = 10£1 GPa. A partir disso, concluiram
que o valor de modulo de elasticidade do esmalte hipomineralizado ¢ menor devido a
maior concentracao de matriz organica nesse tipo de tecido.

Chan et al.| (2011)) através da nanoindentacao estudaram o comportamento mecéanico
do esmalte dentario na regiao de juncao com a dentina. Utilizaram 4 pré-molares que
foram seccionados, polidos, limpos e mantidos em solucao balanceada salina de Hank
(rica em fons bicarbonato). Para a indentagao foi utilizado o indentador piramidal e os
dentes foram mantidos hidratados. O resultado obtido para o médulo elastico do esmalte
foi de £ =954 1,5 GPa e concluiram que a resisténcia a flexao do esmalte na regiao de
jungao com a dentina é menor (flexdo é um esforco fisico onde ocorre perpendicularmente
ao eixo do corpo, paralelamente & forga atuante).

Weig et al. (2011) estudaram as propriedades mecanicas do esmalte dentario através da
microdureza instrumentada. Os testes foram realizados em terceiros molares incluidos em
resina acrilica e polidos, posteriormente. Foram realizadas 5 indentagoes em cada ponto

selecionado no esmalte, sendo 3 pontos de escolha. Os parametros utilizados foram: forca

nm. .,
min’?

de contato 10 mN; velocidade de aproximacao 8000 carga maxima 500 mN; taxa

nm
0 min

de carregamento 100 e tempo de penetragao do indentador de 35 segundos. A
partir disso encontraram os seguintes valores de modulo de elasticidade para o esmalte:
E =87,66+1,2 GPa para esmalte; E = 78,04+6, 7 para esmalte central e £ = 55,6+6, 3
para esmalte na regiao de juncao amelo-dentinéaria.

O'Brien et al.| (2014) por meio de nanoindentagdo avaliaram o comportamento
mecanico do esmalte. Selecionaram 9 amostras dentarias, que foram polidas e mantidas
em solucao balanceada salina de Hank. A ponta utilizada foi do tipo piramidal para as
nanoindentagoes e a forga maxima foi de 400mN, a taxa foi de 2, 5mN /s. Observaram que
quanto maior a indentacao, menor o médulo de Young do esmalte. Assim, é necessario
medi-lo como uma fungao da profundidade de indentacao e aplicar isto nas simulacoes.
Com essa aproximagcao, eles determinaram o modulo de esmalte de acordo com a espessura

a partir da superficie oclusal até JED (juncao esmalte-dentina). Para cada indentagao

testada, o moédulo de elasticidade diminui com o aumento da distancia a partir da
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superficie oclusal, confirmando que o esmalte é na verdade um material com gradagao
funcional.

Baseando-se nessa revisao de literatura acerca do testes experimentais para estimativas
do modulo de elasticidade do esmalte dentario é possivel observar que os valores
encontrados para a matriz organica, para a hidroxiapatita e para o esmalte dentario variam
e isso é devido a falta de padrao nos preparos das amostras e técnica de indentagao ente
as pesquisas.

Os resultados do modulo de elasticidade do esmalte observados pelos autores

apresentados acima foram resumidos e podem ser visualizados na tabela [4.1]
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5 MODELOS MULTIESCALA DO
ESMALTE DENTARIO

Técnica multiescala ¢ resumidamente levar em conta as caracteristicas da microescala
na modelagem de sistemas heterogéneos (materiais compositos) para que se obtenha
uma simulacao ajustada de seus efeitos na macroescala. Ou seja, significa transferir
informagoes obtidas a partir da escala "pequena"para uma escala "grande". Essa
transferéncia, também denominada de wupscaling, permite o emprego da simulagao
numérica em macroescala com malhas mais grosseiras, porém com informacoes refinadas
sobre a descricdo do problema (Chung et al., 2001; [Pinho-da Cruz et al. 2009; |Oliveira
et al., 2009).

Pode-se considerar o esmalte dentario como um material compoésito formado pela fase
continua da matriz (parte organica) e pela fase descontinua de refor¢o (hidroxiapatita).
De acordo com Ge et al.| (2005)), o esmalte dentario esta adaptado para absorver tensoes
devido a sua rigidez e essa propriedade estd relacionada a sua microestrutura.

Spears (1997) simulou analiticamente o modelo prisméatico do esmalte dentario com
valores de moédulo de elasticidade dos cristais de hidroxiapatita E.., = 114G Pa, médulo
de elasticidade da matriz proteica E,., = 4, 3G Pa e coeficiente de poisson para ambas as
fases v = 0, 3. O modelo multiescala foi desenvolvido pelo programa ANSYS é apresentado
na figura TAL e se baseia numa malha quadrada com 256 nés espacados igualmente. A
malha é repetida 8 vezes, produzindo um cubo e os elementos representam a natureza
anisotropica do esmalte. O modelo de baseia na juncao de 3 prismas e cada prisma possui,
para a cabeca, as dimensoes 4um de espessura, 4um de altura e 16pum de comprimento e
4 x 4 x 8 elementos, respectivamente, para a cauda, as dimensoes 2um de espessura, 4um
de altura e 16um de comprimento, com 2 x 4 x 8 elementos. A partir disso, baseado em
um sistema de coordenadas de elemento para cada elemento as diregoes de alta (Eqq)

e baixa (Ej.,,) dureza puderam ser rotacionadas para se aproximarem da orientagao dos
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cristais. Foi gerado um deslocamento constante em cada nos dos elementos e a partir
desse deslocamento foram calculados a dureza e o médulo de elasticidade. Encontraram
os seguintes valores para moédulo de elasticidade efetivo do esmalte dentario: para fragao
volumétrica de 0,81 de prisma de hidroxiapatita, moédulo de elasticidade ao longo eixo
dos prismas F, = 60 GPa, modulo de elasticidade verticalmente através da orientacao dos
prismas £, = 30 GPa e modulo de elasticidade horizontalmente através da orientacao dos
prismas F, = 20 GPa. Para a fracdo volumétrica de 0,81 de cristais de HAp o valor do
modulo de Young paralelo a orientacao dos cristais E,,,, = 93 GPa e o valor do médulo de
Young perpendicular a orientacao dos cristais Eper, = 19 GPa. Para fracao volumétrica
de 0,99 de prismas o modulo de elasticidade ao longo eixo dos prismas F, = 110 GPa, o
modulo de elasticidade verticalmente através da orientagao dos prismas E, = 95 GPa e o
modulo de elasticidade horizontalmente através da orientacao dos prismas E, = 90 GPa.
Para a fracao volumétrica de 0,99 de cristais de HAp o valor do médulo de Young paralelo
a orientacao dos cristais E,q, = 113 GPa e o valor do moédulo de Young perpendicular
a orientacao dos cristais Ep., = 91 GPa. Com isso, percebeu que o valor de modulo
de elasticidade para o esmalte dentario € menor do que o atribuido para os cristais de
hidroxiapatita, porém muito maiores do que o atribuido para a matriz organica. Além
disso, observou que a dureza do composito ao longo dos prismas, ou seja na direcao
paralela, é maior e consequentemente a deformacao é menor. Ja na diregao perpendicular,
a dureza é menor e a deformagao é maior (figura .

He e Swain| (2008) apresentaram evidéncias experimentais e numéricas sobre
propriedades mecanicas e nanomecanicas do esmalte, incluindo sua estrutura hierarquica.
Desenvolveram um modelo mecanico simplificado no ambito dos cristais de HAp na
tentativa de explicar o comportamento elastico do esmalte encontrado nos resultados
experimentais. Baseando-se nisso, o calculo analitico para a estimativa do moédulo de
elasticidade do esmalte dentério foi feito de acordo com as equagoes propostas por Zhou
e Hsiung (2007) (apud He e Swain, 2008) que podem ser vista nas equagoes para
deformacao uniforma e para tensao uniforme, onde V é a fracao volumétrica e E é

o moédulo de elasticidade. Para os autores, a microestrutura do esmalte dentario consiste
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Figura 5.1: Modelo multiescala do esmalte dentario proposto por (1997).
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Figura 5.2: Desenho esquemético da deformacao do esmalte dentario nas direcoes paralela
e perpendicular em relacao ao eixo dos cristais, adaptado de (1997).

de cristais muito finos de HAp alinhados em diferentes niveis hierarquicos, representado
na figura 5.3 O modelo numérico analitico por eles estudado explica, por exemplo,
que devido a suavidade e viscosidade das proteinas, qualquer carga de contato pequena
produzira deformacao de cisalhamento nas finas camadas de proteinas. Esta é a razao que
explica porque nao se pode encontrar qualquer resposta puramente elastica em medicoes

de tensao-deformacao do esmalte por meio de indentacao. E concluiram que as estruturas
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hierdrquicas apresentam propriedades anisotropicas e as proteinas macromoleculares um

comportamento nanomecanico peculiar.

Eenamel - VHAPEHAP + VmatrizEmatriz (5]—>

1 V Vma riz
Eenamel EHAP Ematriz

Cristais
HAP

Camada de proteina

Figura 5.3: Representacao do modelo microscopico por eles adotados para a analise
numeérica das propriedades dos componentes do esmalte. Retirado de He e Swain| (2008).

Xie et al|(2009) utilizaram modelos analiticos dos tipos teoria laminada e estrutura
composita escalonada para explorar as relagoes do modulo elastico do compésito proteina-
mineral (esmalte), com a espessura da camada de proteina e com a dire¢ao da carga
aplicada. Os autores perceberam que na microestrutura ocorre uma mudanca gradual
na orientagao dos cristais na area entre a cabeca e a cauda dos prismas. O modelo por
eles adotado, figura representa as camadas de proteinas que envolvem os cristais de
hidroxiapatita, que ocupam 96% do volume, sendo que a carga mecanica aplicada foi
direcionada em varios angulos diferentes (de 0° a 50°) com relagdo ao eixo transversal dos

prismas. Usaram como dados iniciais os valores de médulo de elasticidade da parte mineral
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E,, = 114 GPa e modulo de elasticidade da proteina £, = 0,1 GPa. Concluiram que para
o esmalte, a fina camada de proteinas entre os cristais de apatita altamente nao circulares,
por causa da elevada concentracdo de sais minerais, resulta em uma maior rigidez. O
modulo de elasticidade da estrutura esmalte mineral-proteina diminui rapidamente com

o aumento do angulo de carga fora do eixo da orientacao dos cristais.

Proteina
Carga !

mecanica

l l l Cristal

Figura 5.4: Modelo mecanico representativo da microestrutura do esmalte dentario
adotado por Xie et al.| (2009).

Miura et al| (2009) utilizaram simulagao multiescala numérica associada ao método
de elementos finitos para esmalte dentario e osso alveolar, a partir do modelo microescala
por eles adotados, passando pela mesoescala até a macroescala. A figura [5.5] exemplifica
as varias escalas, sendo a microescala semelhante & imagem de microscopia do esmalte
dentéario, no qual os prismas de HAp apresentam forma de buraco de fechadura; a
mesoescala equivale ao dente e a macroescala introduz o osso alveolar, aquele que suporta
o 6rgao dentario.

An et al| (2012) exploraram as vantagens da distribuicdo ndo uniforme dos cristais
de hidroxiapatita e também identificaram como se d4 o comportamento mecanico do
esmalte dentario. Para isso utilizaram simulacoes numéricas multiescala. Desenvolveram
volumes elementares representativos (VER) tanto na nanoescala, quanto na microescala.
A nanoescala (figura representa a composicao nanométrica do esmalte dentario, que
¢ composta por cristais hexagonais de HAp, que estao empacotados e possuem varias

orientacoes angulares diferentes a partir da cabeca do prisma HAp até a cauda. Nesta
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Figura 5.5: Representacao de varias escalas associadas ao sistema "dentario"com malhas
de elementos finitos para esmalte dentéario (microescala), dente (mesoescala), suporte no
osso alveolar (macroescala). Extraido de |Miura et al.| (2009).

escala, os autores desenvolveram trés tipos diferentes de VER (Figura , sendo o
VER(A) a representagdo de uma matriz proteica descontinua e de disposi¢ao irregular
dos cristais minerais; o VER(B) reproduziu, de forma diferente do anterior, a disposigao
regular dos cristais, sem considerar a imperfei¢do da matriz e por tultimo o VER(C) possui
as mesmas caracteristicas do anterior, porém a espessura da camada de cristais é 10nm
maior. A microescala (figura é composta por prismas de esmalte e matriz organica
e o comportamento mecanico dessa escala foi determinado de acordo com os resultados
encontrados na nanoescala. A secao transversal dos prismas é dividida em 7 regides, no
qual em cada uma delas a orientagao dos cristais muda. Os modelos da nano escala foram
simulados por meio de analise numérica pelo método de elementos finitos e os resultados
foram incorporados na simulacao do modelo microescala.

Bar-On e Wagner| (2012)) estudaram o esmalte dentério e a dentina sob a perspectiva
de compositos multiescala formados por uma microestrutura escalonada feita de plaquetas
duras embebidas em uma matriz mais complacente e, posteriormente, a agregaram em
uma estrutura do tipo compésito macroscopico. Utilizaram a modelagem de aproximacao
ascendente (de baixo para cima), ou seja, a partir da menor escala (microestrutura
escalonada) para a maior escala (macroestrutura do tipo composito) e o modulo efetivo

das estruturas foi calculado analiticamente pelos modelos BW (Bar-On e Wagner, 2012
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Proteina Proteina

VER (a)

(8]

d

Figura 5.6: Representacdo em nanoescala dos volumes elementares representativos (VER)
adotados por An et al.| (2012).

Cauda

Figura 5.7: Representagao em microescala do VER adotado por An et al.| (2012)).

apud Bar-On e Wagner| (2012b))) e Halpin-Tsai (Bar-On e Wagner, 2012 apud |Affdl e
Kardos| (1976))). A microestrutura é definida pelos autores como um arranjo de plaquetas
rigidas (correspondentes aos cristais de hidroxiapatita) com comprimento L, e altura
h,, inseridas de forma escalonada dentro de uma matriz mole (correspondente & matriz
proteica). Cada unidade periodica, demonstrada na figura apresenta comprimento L,
altura h e é formada por duas plaquetas. A largura t varia de acordo com a estrutura
a ser representada. Para a microestrutura do esmalte dentério, com plaquetas do tipo
prisma, t = h << L; ja para a microestrutura da dentina, com plaquetas do tipo chapa,

h <<t = L. Na macroescala o esmalte inclui um conjunto de prismas unidirecionados
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dentro de um material de incorporacao. Tal tecido é hipermineralizado composto por
prismas (~ 5um de didmetro), que estdo unidos por uma fina camada (=~ 0.5um )
de material interprisméatico. Como visto na figura [5.9] o modelo 2D da macroescala
consiste basicamente de camadas alternadas de prisma e material interprismatico. Sendo
que ambas as camadas possuem a mesma microescala, porém as plaquetas na camada
interprismas sao orientadas a £60° com relacao a orientacao dos prismas. Para a simulacao
foram atribuidos os valores de médulo de elasticidade para a hidroxiapatita £ = 114 GPa
e para a fase inorganica de F = 0,5 GPa. Encontraram o valor de £ = 89 — 117,7 GPa
para o modulo de elasticidade dos prismas de HAp. A partir desse resultado conseguiram
estimar os valores do modulo de elasticidade do esmalte dentario, sendo Epe,, = 80 £ 4
GPa o modulo elastico efetivo do esmalte na direcao perpendicular ao eixo dos prismas
e Epurq = 84,1 GPa o modulo elastico efetivo do esmalte na direcao paralela ao eixo dos
prismas. Concluiram que as estruturas mecanica dos cristais de HPa e proteinas da matriz

sao semelhantes as de compositos reforcados por fibras longas.

Figura 5.8: Descri¢ao esquematica da microestrutura escalonada desenvolvida por Bar-On
e Wagner| (2012).

Bar-On e Wagner| (2012b) propuseram um modelo composito multiescala baseado
em duas escalas. Segundo os autores, um compésito multiescala foi definido como uma
estrutura em que cada escala é um material compoésito, que contém uma matriz e um
reforco. Dessa forma, o compésito na pequena escala inclui uma matriz reforcada por
plaquetas (ou prismas) e na escala maior contém fibras incorporadas nessa mesma matriz,
que ¢é apresentada na figura Os modulos efetivos de propriedade mecanica das duas
escalas foram calculados por meio de modelagem de aproximagao ascendente (de baixo

para cima) analiticamente.
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Figura 5.9: Modelo laminado 2D da estrutura do esmalte dentéario, incluindo camadas de
prisma e interprismas anisotropicos (Bar-On e Wagner| 2012)).

Matriz Plaquetas

S

"‘ 2

M Compdsito pequena escala

Compdsito grande escala

Matriz Fibras

Figura 5.10: Desenho esquemético de um compoésito de duas escala adaptado |Bar-On e
Wagner, (2012b)).

Os autores da Cunha et al.| (2012) utilizaram a modelagem multiescala por meio da
técnica de Homogeneizagao por Expansao Assintotica (HEA) para determinar o modulo
de elasticidade do esmalte dentario, considerando que o mesmo se comporta como um
material composito ortotropico. Para o estudo, os autores desenvolveram um modelo
geométrico cubico de arestas unitarias com inclusoes cilindricas, representando os prismas,
que ocupam por volta de 80% do volume total (figura . Para isso o modulo de
elasticidade da hidroxiapatita atribuido para representar as inclusoes de tecido inorganico
foi de E=114 GPa e o moédulo de elasticidade da matriz organica foi o mesmo da queratina

E= 4,3 GPa. Consideraram ambos os materiais como isotropicos, com coeficiente de
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Poisson de v = 0,33. Para a aplicacao da técnica foi empregada malha de elementos
finitos (12.290 elementos) na geometria adotada com comportamento transversalmente
isotropico. E os valores efetivos para modulo de elasticidade do esmalte foram de: F; =

Ey =40,9 GPa e E5 = 86,5 GPa.

Figura 5.11: Representacao esquematica dos modelos 2D e 3D da microestrutura do
esmalte dentario adotado por (da Cunha et al., [2012).

A figura ilustra o desenho esquematico das varias escalas do esmalte dentario
adotado por|Lu et al. (2012). A imagem 1 representa o modelo transversalmente isotropico
das fibras de HAp dentro dos prismas, a imagem 2 é o modelo monoclinico com arranjos
periddicos de prismas de esmalte que compoem o esmalte, e a imagem 3 mostra um
dente com o esmalte dentario na visao macroscopica. Consoante os autores, na escala
submicro as fibras de HAp (30 — 70nm de largura e 100um de comprimento) estdo
ligadas por uma matriz organica e sao compostas por cristais de fosfato de célcio com
forma hexagonal. Nessa escala, o comportamento efetivo de tensao-deformacao pode ser
modelado como transversalmente isotropico. Consensualmente, as estruturas mecanicas
de matriz proteica com fibras de HAp sao semelhantes aos compésitos reforcados por fibras
longas. Entretanto, ao contrario dos compositos, as fibras de HAp nao sao unidirecionais
e suas orientagoes variam dentro dos prismas. Na escala seguinte, a micrométrica, pode-
se ver o arranjo das células periddicas repetitivas em forma de buraco de fechadura, que
sao os prismas de esmalte dentario. Localmente, as microestruturas possuem apenas um
plano de simetria e, por isso, sao classificadas como material do tipo monoclinico. Um

modelo em macroescala descrito pela relacao tensao-deformacao monoclinica pode ser
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utilizado para estudar as respostas mecanicas do dente como um todo, sem a necessidade
de se incluir os prismas discretos. A fim de determinarem as 13 componentes do material
monoclinico, os autores utilizaram o método de decomposi¢ao do valor singular (SVD),
que se baseia no método dos minimos quadrados de multiplas variaveis, ajustando de

forma a gerar as melhores estimativas conhecidas ou disponiveis.

Estrutura periddica de

V

~5mm

| Fibras de hidorxiapatita

‘ Modelo

transversalmente L
monoclinico

isotropico

Figura 5.12: Esquema representativo da escala hierdrquica do esmalte dentario, que requer
dois niveis de homogeneizagao com modelos anisotropicos separados (Lu et al., [2012)).

Scheider et al| (2015) utilizaram modelagem multiescala afim de obter a dureza

do esmalte dentario. O modelo microestrutural proposto é, na sua escala menor, um
composito com fibras de HAp hexagonais alinhadas unidirecionalmente, cercado por uma
pequena matriz intercamadas. A fracdo volumétrica mineral é de 90%. Os autores
assumem que a hidroxiapatita € um material forte, porém fragil, enquanto que a proteina
é mais ou menos 100 vezes mais macia. As deformagoes foram obtidas numericamente por
elementos finitos e o comportamento do material na proxima escala maior foi recuperado
através de homogeneizagao. Para essa homogeneizacao, os autores assumem que, pelo
menos nas duas escalas (figura , a agregagao hierdrquica (composta por fibras e
matriz) tem a mesma estrutura, uma vez que as hastes tém a mesma estrutura que as
proprias fibras minerais. No primeiro nivel hierarquico a microestrutura ¢ modelada
explicitamente como composicao heterogénea dos seus constituintes originais (HAp e
proteina) e em cada nivel mais elevado, o modelo vai consistir de composito homogeneizado
do nivel anterior, ou seja, jA na proxima escala as fibras consistem de microestrutura

fibrosa homogeneizada de natureza hiperelastica anisotropica, apresentada na figura [5.14]
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Fibras intactas

Fibras terminais (interface fibra-fibra)

(interface matriz-fibra)

Pré fratura

Interface matriz-matriz ~ fibra pré fraturada

(interface fibra-fibra)

Figura 5.13: Desenho esquematico de modelo, no qual as fibras hexagonais cinza escuro
representam a hidroxiapatita e a fina camada entre elas de cor cinza claro representa a
matriz organica (Scheider et al., 2015).

Level 1 Level 2 Level 3

Figura 5.14: Célula unitaria representativa da microestrutura fibrosa nos trés niveis
similares entre si. Cinza claro: matriz proteica e Cinza escuro: mineral (Scheider et al.,

2015).

A tabela mostra de forma resumida os valores encontrados para o esmalte dentario

através de simulacao multiescala.
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6 ANALISE COMPUTACIONAL DA
ESTRUTURA DO ESMALTE
DENTARIO

6.1 Descricao Geral do método

Os testes experimentais de indentacao para o esmalte dentario revelam dados de
propriedades de materiais de estruturas compositas, entretanto, tais testes dificilmente
oferecem dados sobre propriedades de materiais da fibra mineral ou da proteina
isoladamente. As propriedades do esmalte dentario dependem da sua posicao no dente e
da geometria da amostra, de tal modo que existe uma variagao muito ampla com respeito
as propriedades mecénicas reportadas na literatura (Chan et al., [2011; (Cuy et al., 2002;
Craig et al.l, [1961; [Habelitz et al., |2001; He et all 2006; |[He e Swainl 2007alc; Miura et al.,
2009; |Scheider et al., [2015; Xie et al.l, 2009; Weig et al., |2011)).

Quando o esmalte é submetido a diferentes tratamentos térmicos ou quimicos (etapa
de processo em testes experimentais) pode haver mudanga nas propriedades das proteinas
de forma significativa, diretamente ligada ao fato de que essas proteinas regulam as
propriedades mecanicas do esmalte (He e Swain| 2008; Habelitz et al.l 2001; Staines et al.,
1981; \Weig et al., [2011)).

O moédulo efetivo de elasticidade do esmalte depende da profundidade da indentacao e
da area de contato gerada entre a ponta do indentador e o material. Os valores pequenos
para modulos elasticos de esmalte podem ser explicados devido a profundidade de contato
ou area do indentador, ja que mais tecido organico é incorporado na regiao de indentacao
(He et al., 2006).

Baseado nessas informacoes justifica-se a escolha da simulagao numérica no presente

estudo. Para obter as propriedades mecanicas homogeneizadas do esmalte dentario, foram
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desenvolvidas andlises computacionais empregando o programa comercial de elementos
finitos Abaqus e o programa HEA2D desenvolvido no Programa de Pdés Graduacao
em Modelagem Computacional da UFJF (Quintela, 2011) que emprega a técnica de
homogeneizagao por expansao assintotica (HEA) via MEF. As descrigoes gerais do Abaqus
e do HEA2D serao mostradas adiante.

Foram gerados dois modelos geométricos. O Modelo 1, enquanto que o Modelo 2
¢ 0 que mais se assemelha a morfologia microscopica dos prismas de HAp e da matriz
organica, visto que esta ¢ uma substancia cimentante.

A figura[6.1) mostra, por meio de um fluxograma, as etapas do processo da metodologia
simplificada. Primeira etapa: desenvolver o modelo geométrico que represente a célula
unitaria microscopica do esmalte dentario e gerar malha de elementos finitos a partir desse
modelo, ambos realizados através do software Abaqus. Segunda etapa: ler e armazenar,
através de uma subrotina que foi desenvolvida neste estudo feita em Matlab, denominada
LESCREVE, as informagoes da malha de elementos finitos que foi gerada através do
Abaqus, tais como: numero de noés e suas coordenadas, numero de elementos e suas
conectividades, as propriedades de cada fase e elementos que compoem cada fase; e
por ultimo utilizar essas informacoes como dados de entrada para o programa principal

HEA2D (Quintela), 2011) a fim de se obter o tensor homogeneizado de propriedades efetivas

]

mecéanicas do esmalte dentario.

-

-
/1 s

1-MODELO
3 TENSOR
GEOMETRICO ARMAZENA O3
2 ALHA DE DADOS DA MALHA DF PROPRIEDADES
ELEMENTOS EF EM MATRIZES EFETIVAS

FINITOS

Figura 6.1: Esquematizacao através de fluxograma da metodologia do estudo numérico
realizado neste trabalho.
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6.2 Programa de elementos finitos Abaqus

Abaqus é um pacote de software comercial para anélise por elementos finitos desenvolvido
pela HKS Inc de Rhode Island, E.U.A. e comercializado sob a SIMULIA, marca da
Dassault Systemes S.A. O conjunto de produtos Abaqus consiste em trés produtos
principais: Abaqus / Standard, Abaqus / Explicit e Abaqus / CAE (3ds.com, [2015]).

O ABAQUS/CAE é um pré e pos-processador. Como pré-processador, gera o arquivo
de entrada de dados que contém a geometria, propriedades do material, condicoes de
contorno, carregamento aplicado e a malha de elementos finitos definidos pelo usuario. O
programa ainda permite que o arquivo de entrada de dados seja alterado manualmente
pelo usuario. Como pos-processador, 0 ABAQUS/CAE possibilita a visualizacdo grafica
dos resultados. O ABAQUS/Viewer funciona exclusivamente como pos-processador. O
ABAQUS/Standard e o ABAQUS/Explicit simulam computacionalmente carregamentos
estaticos e dinamicos, respectivamente (3ds.com), 2015)).

Neste trabalho, o Abaqus foi empregado na confeccao do modelo geométrico e na

geracao das malhas de elementos finitos empregadas posteriormente nas anélises.

6.2.1 Célula unitdria representativa dos modelos

A figura representa a célula unitaria repetitiva, ou o menor volume elementar
representativo (VER), do Modelo 1 e a figura a do Modelo 2. Ambos foram gerados
com o auxilio do programa Abaqus CAE- pré processador.

Para os modelos adotou-se a geometria quadrada (2D) formada por inclusao de dois
prismas em cada composicao do esmalte e a relacao entre o volume das inclusoes e o
volume total da célula é de aproximadamente 95% para o Modelo 1 e de 96% para o
Modelo 2.

A figura representa o primeiro modelo, no qual a geometria do prisma se
assemelha a sua caracteristica de buraco de fechadura. Essa figura ressalta as porgoes
de prisma que sao idénticas dentro da célula unitaria, ou seja, as cores coincidentes sao
partes iguais. Teve-se o cuidado de inserir a mesma malha de elementos finitos nas por¢oes

idénticas. A figura representa a forma simplificada do modelo anterior. A parte em
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cor vermelha representa a matriz organica e as partes em cinza representam os prismas.
No Modelo 1 h& uma fina camada de matriz organica entre a cauda dos prismas e a
cabeca dos mesmos, diferentemente do Modelo 2, que apresenta as caudas dos prismas

engastadas as cabecas dos proximos prismas, o que representa o efeito da zona de transicao.

[ 1
FHE (#\ k*‘tb ()l
(VR ) JREC)
X =8 S M =\
[\ (] (N [y ¢ [ ¢

Figura 6.2: Representacao esquematica do VER, menor volume representativo que se
repete periodicamente na microescala do esmalte dentario, para o Modelol. As formas de
buraco de fechadura sao as representagoes dos prismas de hidroxiapatita.

Figura 6.3: Célula unitéiria periodicamente repetitiva para modelo simplificado do esmalte
dentario- Modelo2.

6.2.2 Malha de elementos finitos

O aspecto da malha de elementos finitos empregada no presente estudo é apresentado na
ﬁgurapara o0 Modelo 1 e na ﬁgura para o Modelo 2. As malhas sao formadas
por elementos triangulares quadraticos (6 nos), que no Abaqus sdo do tipo=CPS6M.
Uma caracteristica importante é que as malhas de elementos finitos, geradas no software
Abaqus, devem ser capazes de aceitar imposicao de condicoes de contorno periddicas
(CCP) nos nos localizados nas arestas.

Outras consideracoes importantes sao: 1- na regiao de interface, ou seja, na transicao
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(b)

Figura 6.4: Imagem a- Modelo 1 2D 1x1 representativo da célula unitaria repetitiva
da microscopia do esmalte dentario. As partes coloridas sao as inclusoes de prisma de
hidroxiapatita, e as partes cinzas sao as finas camadas de matriz organica; imagem b-
Modelo 2- modelo simplificado da microestrutura do esmalte dentéario.

(a) (b)

Figura 6.5: Imagem a- Malha de elementos finitos gerada no Modelol através Abaqus;
imagem b-Malha gerada no Modelo 2 através do Abaqus.

de uma fase para a outra (de prisma para matriz), é necessério que os elementos sejam
refinados de forma gradual para que nao haja uma grande distor¢cao dos mesmos, visto que
as propriedades mecanicas das fases sao muito diferentes; 2- as formas das malhas geradas
dentro das porc¢oes idénticas de prismas que compoem o modelo da figura devem
ser as mesmas na tentativa de reduzir os erros numéricos. Portanto, foi necessario tracar

linhas dentro do modelo geométrico para auxiliar nas distribui¢cao dos n6s dos elementos.
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Tais caracteristicas estdo representadas na figura [6.6]

L1

/()

Figura 6.6: Imagem do modelo adotado com as linhas tracadas dentro do modelo e divisoes
para auxiliar a geracao de malhas. A regidao com cor vermelha indica a matriz organica e
as partes em cinza as inclusoes de prisma de hidroxiapatita.

6.3 Programa HEA2D

Neste estudo foi utilizado o programa HEA2D, que se baseia na técnica de homogeneizagao
por expansao assintotica via MEF, para o calculo do tensor de propriedades elasticas
efetivas do esmalte dentario através de um modelo plano da sua estrutura periodica. Para
isso, deve-se fornecer como entrada de dados: as caracteristicas geométricas e mecanicas
da célula peridédica, cujo dominio é quadrado; as caracteristicas das malhas de elementos
finitos geradas sobre o modelo (ntimero de nds, matriz de coordenadas dos nés, nimero de
elementos, matriz de conectividade dos elementos, matriz dos elementos com a propriedade
mecanica de cada fase que eles compoe) com condigoes de contorno periddicas. E como
resposta tem-se o tensor de propriedades efetivas do material.

A Homogeneizacao por Expansao Assintotica (HEA) é uma técnica numérica
multiescala aplicdvel a meios que apresentam microestrutura heterogénea periddica
(Sanchez-Palencial 1986). Baseia-se no desacoplamento de diferentes escalas de um
material, extrapolando os resultados de escalas inferiores ou heterogéneas para escalas
macroscopicas de modo a obter propriedades homogeneizadas ou efetivas.

Segundo os autores Chung et al.| (2001)); Sanchez-Palencia (1986), fundamenta-se em
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representar um corpo global, que apresente estrutura periddica em sua composi¢cao, por
um corpo local, denominado célula periodica, objetivando determinar as propriedades
homogeneizadas adequadas para o corpo multifasico, a partir das propriedades mecanicas
de cada fase.

Como pode ser visto na figura para a estrutura do esmalte dentario, admite-se a
existéncia de pelo menos duas escalas distintas associadas a fenémenos microscopicos e
macroscopicos, que podem ser desacopladas. Frequentemente, a notacao x é o referencial

para a macroescala, que caracteriza o sistema global, e y como o referencial da microescala

associada a heterogeneidade da microestrutura estudada (Sanchez-Palencial [1986]).

Figura 6.7: Modelo esquemaético da célula unitaria representativa da microestrutura do
esmalte dentario (esquerda) que se repete periodicamente (direita).

Para se correlacionar as escalas, admite-se um parametro de escala €, que ¢ uma razao
entre a micro e a macroescala, segundo a equagao (6.1)):
L

— 6.1
vi = (6.1)

onde y; é o referencial da microescala; x; é o referencial para a macroescala e € é o
parametro de escala.

Para se definir as propriedades mecanicas por meio do tensor homogeneizado é

necessario aplicar essa técnica ao problema classico de mecanica linear (Sanchez-Palencia,

1986) e a partir dai sao obtidas as equacoes diferenciais que descrevem o problema e
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que podem ser resolvidas pelo MEF (Oliveira et al., 2007). A HEA é uma técnica de
perturbacao baseada na série de expansao assintética em torno do parametro € da variavel
primaria, que para o problema mecanico é o deslocamento.

O alicerce da aproximacao é a premissa de que o parametro de escala tende a zero
(e = 0), o que implica em dizer que o nimero de células periodicas tende a infinito e a
estrutura ndo homogénea é aproximada por uma homogénea (Chung et al.l 2001; |Oliveira

et al., 2007; Sanchez-Palencial 1986), como mostrado na ﬁgura

Figura 6.8: Representacao esquematica do material heterogéneo x, quando ¢ — 0, e a
célula unitaria y representativa da microescala. Retirado de Pinho-da Cruz et al.| (2009).

A segunda premissa da HEA é a expansao assintotica da variavel central do problema
em torno de €. No caso desse estudo, em que se tem pequenas deformacoes no regime
linear elastico, a varidvel de campo é o deslocamento. Podendo ser expressa como:

(2)

us(z€) = ugo)(:v, y) + eugl)(x, y) + u; (2, y) + Su® (x,y) + ... (6.2)

i

onde € é o parametro de escala, u ¢ o deslocamento, (.)©

é a escala macroscopica e
(D, ()@, ()., sdo as escalas microscopicas.

O que se espera, dessa forma, é adotar propriedades macroscopicas que considerem
a influéncia das propriedades mecanicas da microestrutura, através de procedimentos

semelhantes a determinagao de médias (Quintela, [2011). Isso causa diminui¢ao substancial

do tamanho do problema e do custo computacional, uma vez que, ao invés de analisar
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toda a hierarquia do material de uma vez so, a analise é feita nas partes representativas
da estrutura completa (Quintelal 2011)).

Para a resolucao dessas equacoes é necessario supor que a variavel de campo, ou
seja, o deslocamento seja periédico ao longo das fronteiras do VER. Para isso aplica-se
CCP, utilizando uma estratégia que induz a reducao da ordem do sistema de equacoes a
ser resolvido. Inicialmente, os nés do contorno sao associados através da numeracao das
equagoes globais: os graus de liberdade (GLs) dos nos correspondentes em arestas opostas
recebem a mesma numeracao. Uma representacao esquematica dos noés do contorno pode
ser vista na figura Para exemplificar, admite-se que cada n6 tenha um grau de

liberdade e nimeros iguais indicam a periodicidade entre os noés situados em arestas

opostas.
4 5 6
1 1
2 2
3 3
4 5 6

Figura 6.9: Representacao da estratégia utilizada para imposicao das condigoes de
contorno periddicas.

Para um estudo mais detalhado da técnica HEA indicam-se as referéncias{Chung et al.

(2001); Oliveira et al.| (2007); |Sanchez-Palencial (1986).

6.3.1 Subrotina LESCREVE

Foi desenvolvida uma sub-rotina na linguagem Matlab (plataforma para processamento
algébrico) para transcrever essas os dados de entrada obtidos pelo programa Abaqus para
um arquivo compativel com o programa HEA2D. No algoritmo [1| esta apresentada a sub-

rotina LESCREVE. O preenchimento das variaveis da saida sao obtidos apdés leitura do
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arquivo (.inp) proveniente do Abaqus. O codigo da sub-rotina se encontra no apéndice.

Algoritmo 1: Subrotina Lescreve

Entrada: Arquivo de saida do Abaqus (.inp)
Saida: nnodes = numero de nos

coordg = matriz de coordenadas dos nos
nelm = nimero de elementos

nos = matriz de conectividade dos elementos
nomel = nome da fase 1

elementosl = elementos da fase 1

propsl — propriedade de material da fase 1
nome2 = nome da fase 2

elementos2 = elementos da fase 2

props2 = propriedade de material da fase 2
matrizelementos = matriz de elementos e suas propriedades de material de cada
fase.

6.4 Testes com HEA2D

Para conhecer o funcionamento do programa HEA2D, foram feitos alguns testes com
diferentes tipos de modelo geométrico em 2D antes de testar os modelos representativos
para esmalte dentario.

No primeiro momento testou-se uma geometria com inclusao circular central,
caracterizando um material do tipo isotrépico. Posteriormente, testou-se uma variacao do
modelo anterior, sendo um modelo com uma inclusao central circular e 411 de circulo nos
encontros das arestas retangulares do modelo, totalizando 2 inclusoes, ou seja um aumento
da proporg¢ao volumétrica das mesmas. Sequencialmente, foram realizadas simulagoes em
um modelo com inclusao laminar central, caracterizando um material do tipo ortotrépico.
E por tltimo, foi testado um modelo com inclusao laminar lateral, caracterizando também

um material ortotrépico.

1- Teste de geometria com inclusao circular central:

A figura mostra o modelo geométrico com inclusao central e proporc¢ao de 20%

em relacao ao modelo. A malha de elementos finitos, com 224 elementos, gerada nesse

modelo pode ser vista na figura 6.10(b)|
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(a) (b)

Figura 6.10: Geometria (a) e malha de 224 elementos finitos (b) do modelo com inclusao
circular central, para teste do programa HEA2D.
Para a simulacao com os seguintes dados de entrada: modulo de elasticidade dos
prismas E, isme = 10,0 GPa; moédulo de elasticidade da matriz Ey,q4i. = 10,0 GPa e

coeficiente de poisson v = 0,3 para ambas fases, tem-se o seguinte resultado:

10, 9890109890098  3,2967032967029 0, 0000000000000
3,2967032967029 10, 9890109890098 —0, 0000000000000 (6.3)
0, 00000000000000  0,0000000000000  3,8461538461534

Observa-se que a matriz de tensores efetivos para essa geometria é caracteristica
de material isotropico. Ci; = Can = 10,9890109890098 GPa; Ci9 = Cy =
3,2967032967029 GPa; Ci3 = Cy3 = C31 = C35 = 0,000000.

Para a simulagao com os seguintes dados de entrada: Episme = 10,0 GPa; Eparriz =

1,0, GPa e v = 0,3 para ambas fases, tem-se o seguinte resultado:

1,297613992882746  0,384568746167452  0,000921332881025
0,384563802241605  1,297700452158068  —0,000629953444191 (6.4)
—0,000000000816407 —0,001097395141539 0, 446334306444792

A matriz de tensores efetivos para essa geometria é caracteristica de material isotrépico.

011 = 022 = 1,2977GP&, 012 = 021 = 0,38456 GP&; os valores 013 = 023 = 031 =
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C35 = 0,000 aproximam de zero com pequenos erros numericos.

Teste de geometria com inclusao circular central e ;i de circulo nos encontros das arestas

retangulares do modelo:

A figura |6.11(a)| mostra o modelo geométrico com circular central e 1 de circulo nos
encontros das arestas retangulares do modelo, totalizando 80% de inclusao com relacao

ao modelo. A malha de elementos finitos, com 270 elementos, gerada nesse modelo

pode ser vista na figura [6.11(b)|

(a) (b)

Figura 6.11: Geometria (a) e malha de 270 elementos finitos (b) do modelo com duas

inclusoes, sendo uma central e a outra particionada nos quatro cantos, para teste do
programa HEA2D.

Para a simulagao com os seguintes dados de entrada: E, isme = 10,0 GPa; Eypriz =

10,0 GPa e v = 0, 3 para ambas fases, tem-se o seguinte resultado:

10, 9890109890098 3, 2967032967029  0,0000000000000
3,2967032967029 10, 9890109890098 —0, 0000000000000 (6.5)
0,0000000000000 —0, 0000000000000 3, 8461538461534

A matriz de tensores efetivos para essa geometria é caracteristica de material isotrépico.
C11 = Cyp = 10,9890109890098GPa; Cis = Cy = 3,2967032967029; Ch3 = Chy =
C31 = C35 = 0,000000.
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Para a simulagao com os seguintes dados de entrada: E,isme = 10,0 GPa; Eparriz =

1,0 GPa e v = 0, 3 para ambas fases, tem-se o seguinte resultado:

4,870545367325495  1,700928829833406 0, 311557528726729
1,680896387765928  4,951216478774338 —0,037703403789471 (6.6)
—0,000064952732345 0,234694426442726  2,026238622247367

Observa-se que nessa simulagao para esse tipo de modelo o erro ja ¢ significativo para
os elementos C13, Cy3, C31 e (3. Além disso, mesmo que pequenas, existem diferencas

entre C1; e Oy e entre os elementos Co; e Cha.

3- Teste de geometria com inclusao laminar central:

A figura [6.12(a)| mostra o modelo geométrico com inser¢ao laminar central de 20% em

relacdo ao volume. A malha de elementos finitos, com 200 elementos, gerada nesse

modelo pode ser vista na figura [6.12(b)|

(a) (b)

Figura 6.12: Geometria (a) e malha de 200 elementos finitos (b) do modelo com inclusao
laminar central, para teste do programa HEA2D.

Para a simulagao com os seguintes dados de entrada: Episme = 10,0 GPa; Epgtriz =
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10,0 GPa e v = 0, 3 para ambas fases, tem-se o seguinte resultado:

10,989010989009900  3,296703296702959 —0,000000000000000
3,296703296702959 10, 989010989009900 —0, 000000000000000 (6.7)
0, 000000000000000  0,000000000000000  3,846153846153461

De acordo com a matriz de tensores efetivos: C7; = Cyy = 10,989010989009900GPa;
Ca = Oy = 3,296703296702959 GPa; C13 = Cy3 = C31 = C35 = 0,000000.

Para a simulagao com os seguintes dados de entrada: Episme = 10,0 GPa; Epatriz =

1,0 GPa e v = 0,3 para ambas fases, tem-se o seguinte resultado:

1,340123317818271  0,410720997115274  —0,005628516499569
0,402036995345482  2,923216461134298 —0,001688554949871 (6.8)
0,000000000000000 —0,016081475713047 0,479174496634487

Para essas simulagao ocorrem erros numeéricos em Ci3, Chz, Cso, além de diferencas
entre os elementos C1; e Cyy e entre os elementos Cy; e (5. Essas diferencas, mesmo

que pequenas, se dao pela caracteristica do tipo ortotépica que assume o modelo.

Teste de geometria com inclusao laminar lateral:

A figura mostra o modelo geométrico com inser¢ao laminar central de 20% do

volume. A malha de elementos finitos, com 200 elementos, gerada nesse modelo pode
ser vista na figura [6.13(b)

Para a simulagao com os seguintes dados de entrada: Episme = 10,0 GPa; Epariz =

10,0 GPa e v = 0, 3 para ambas fases, tem-se o seguinte resultado:

10,989010989009891  3,296703296702963  0,000000000000000
3,296703296702960  10,989010989009858 0, 000000000000000 (6.9)
—0,000000000000000  0,000000000000001  3,846153846153453

A matriz de tensores efetivos para essa geometria se comporta como um

modelo ortotrépico. H& uma pequena diferenca entre os resultados de C}; =
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(a) (b)

Figura 6.13: Geometria (a) e malha de 200 elementos finitos (b) do modelo com inclusdo
laminar lateral, para teste do programa HEA2D.

10, 989010989009891 e Cy = 10,989010989009858 GPa, diferentemente da simulacao
anterior. 013 = 023 = 031 = 032 = 0, 000000.

Para a simulagao com os seguintes dados de entrada: Episme = 10,0 GPa; Epatriz =

1,0 GPa e v = 0,3 para ambas fases, tem-se o seguinte resultado:

1,340123205755272 0, 410720989864928 0,036022515416918
0,402036988726582 2, 923216323959196 0, 010806754625076 (6.10)
0,000000000000000 0, 102921472619768 0, 479174488175750

A mesma observacao com relacdo ao aparecimento de erro numérico, como vista no

modelo anterior, se faz aqui também.

Quintela (2011) afirmou que a técnica de Homogeneizagdo por expansao assintotica

tem uma limitagao relacionada a geometria da célula unitaria e da malha gerada, podendo
haver erros numéricos significativos.

Para esses testes pode-se observar que a geometria do modelo adotada influencia
diretamente nos resultados obtidos, assim como nos erros numeéricos, como por exemplo,
nas simulagoes para os modelos com inclusao laminar central e com inclusao laminar
lateral com as mesmas propriedades de material para ambas as fase. A possivel explicacao

para a pequena diferenca entre os elementos C7; e (5 no modelo laminar lateral é a
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diferenca entre as propriedades mecanicas na regiao de contorno do modelo laminar lateral,
quando x =1 e quando x = 0.

Sendo assim, modelos 2D com caracteristicas de material isotropico e com dois planos
de simetria geram malhas mais simétricas e com isso apresentam melhores resultados
quando empregada a HEA. Outra observacao importante é que, quando a diferenca de
propriedade de material entre as fases do compdsito aumenta, h4 uma maior chance de

se obterem erros numeéricos.

6.5 Propriedades de materiais

Os valores de modulo de elasticidade para a HAp sinterizada e para a matriz organica
encontrados na literatura sao muito divergentes. De acordo com Bar-On e Wagner (2012))
os dados de entrada para simulacoes multiescala devem ser: proporcao volumétrica de
95% para as inclusoes em relacao ao modelo, Episme, = 114 GPa (modulo de elasticidade
dos prismas) e Eai: = 0,5 GPa (modulo de elasticidade da matriz organica) a fim
se obterem boas estimativas para o moédulo efetivo do esmalte dentério. Baseando-se
nessas informacoes foram adotados esses valores como dados de entrada para o caso 1 de
simulacao dos dois modelos propostos.

De acordo com |Lu et al.| (2012) os valores de entrada para a matriz organica variam
entre Epqi. = 0,1 — 4,3 GPa e para a hidroxiapatita sinterizada variam entre Ep 4, =
110 — 135 GPa. Baseando-se nessas informacoes foram feitas as 4 seguintes simulacoes
(caso 2, caso 3, caso 4, caso 5) para cada modelo proposto, com a combinagao dos valores
dos limites, tanto inferior, quanto superior e combinados inversamente.

Totalizando, dessa forma, 5 casos para cada modelo. Em todos os casos de simulagoes
foi adotado o valor de v = 0.3 para ambas as fases e cada fase foi considerada um material

isotropico e homogéneo.
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Sao apresentados aqui os resultados numéricos obtidos das propriedades elésticas do

esmalte dentario através da técnica da HEA para os dois modelos empregados, Modelo

1 e Modelo 2, nos 5 casos de acordo com as propriedades mecanicas adotadas para

os componentes do material, assim como a proporcao volumétrica de cada fase. As

caracteristicas de cada simulacdo estdo resumidas na tabela O valor do coeficiente

de Poisson, tanto para a hidroxiapatita, quanto para a matriz organica foi adotado como

v = 0.3 em todos os casos para ambos os modelos.

Tabela 7.1: Propriedades mecanicas adotadas para os componentes do material e

proporc¢ao volumeétrica dos Modelos 1 e 2.

Modelo Caso |Enap, (GPa) |Epari. (GPa)
Modelo 1 (95%HAp, 5% matriz) |11 114 0.5
Modelo 1 (95%HAp, 5% matriz) 135 4.3
Modelo 1 (95%HAp, 5% matriz) 3 110 0.1
Modelo 1 (95%HAp, 5% matriz) W 135 0.1
Modelo 1 (95%HAp, 5% matriz) b 110 4.3
Modelo 2 (96%HAp, 4% matriz) [IP]  [114 0.5
Modelo 2 (96%HAp, 4% matriz) %‘ 135 4.3
Modelo 2 (96%HAp, 4% matriz) 3 110 0.1
Modelo 2 (96%HAp, 4% matriz) K 135 0.1
Modelo 2 (96%HAp, 4% matriz) b 110 4.3

7.1 Analise de convergéncia

Sabe-se que os resultados de aproximacao via MEF dependem fortemente do grau de

refinamento e qualidade das malhas empregadas na anélise.

Para verificar a convergéncia dos resultados, fez-se aqui uma avaliacao baseada na

norma Frobenius do tensor homogeneizado Dh, dada pela equacao (Campos-Filho,

2001), para avaliar a convergéncia do resultado em fungao do ntimero de graus de liberdade
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das malhas.

|| Dh ||r= (7.1)

onde Dh é o tensor homogeneizado, n é a ordem da matriz e (df“j)2 é o termo ij do
tensor Dh.
Como critério de convergéncia foi considerado adequado o resultado para a variacao

da norma Frobenius Ny < 0,005%, de acordo com a equagao

Nd _ N, atual — N, anterior (7 2)

Nanterior
onde Nynierior € @ norma Frobenius da matriz de tensores imediatamente anterior e

Nytuar € @ norma Frobenius da matriz avaliada.

7.2 Modelo 1

7.2.1 Geometria

O Modelo 1 representa o material como ilustrado na figura [6.4(a)| através da célula
periodica mostrada na figura [6.2l A figura resume as caracteristicas geométricas

deste modelo.

A
(

!
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=
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Figura 7.1: Resumo das caracteristicas geométricas do Modelo 1 (a), com a sua célula

representativa (b) e malha de elementos finitos (c).
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7.2.2 Andlise de convergéncia das malhas do Modelo 1

A figura [7.2) mostra a curva da norma Frobenius () em fungdao do ntimero de graus de
liberdade, obtida para 16 malhas com graus de refinamento variados baseado nos valores

do Modelo 1, caso 1.

34,87
34,86
34,85
34,84
34,83

34,82

Norma Frobenius

34,81

34,8

34,79 4

34,78
20000 25000 30000 35000 40000 45000 50000 55000 60000 65000 70000

Numero de graus de liberdade

Figura 7.2: Curva de convergéncia da relacao entre a norma frobenius (Nd) e o nimero
de graus de liberdade (NGL) obtida para o Modelo 1, caso 1.

Com base nesta analise, adotou-se para o Modelo 1 em todos os demais casos, 0s
resultados gerados com a malha de elementos finitos de 14.428 elementos e 58.358 GLs.

A equagao (7.3]) apresenta o resultado do tensor homogeneizado para o modelo 1, caso 1.

13,984438736911875 3, 532079867501716 0, 080638583624114
Dh = [ 3,231266660810464 30, 448738041476332 4,214573132552421 (7.3)
0,000794794984559  0,784101489012350 7,129219725517639

Esse por sua vez, foi aproximado pelo tensor mostrado na equacao (7.4)), onde os termos
Dhas1; Dhaso; Dhais; Dhaos foram considerados nulos. Tal consideracao se baseia nas

hipoteses de que a ocorréncia de valores nao-nulos naquelas posicoes do tensor deve-se a
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questoes numéricas. A norma Frobenius para o tensor Dh,y adotada é = 34,58948715.
Comparando-a com o valor relativo ao tensor original, tem-se, pela equacao (7.2)), N; =

7,6 x 1072 indicando, portanto, que a aproximacao é valida.

13,984438736911875 3,3817 0,0
Dhy = 3,3817 30, 448738041476332 0,0 (7.4)
0,0 0,0 7,129219725517639

7.2.3 Resultados

Para encontrar os valores aproximados para os modulos de elasticidade, coeficiente de
Poisson e o modulo de cisalhamento do esmalte dentério é necessario correlacionar a matriz
de tensores efetivos (Dh) com a matriz constitutiva de material ortotropico. Assim, todas
as matrizes com resultados de tensores efetivos obtidas nas analises de todos os casos para
o Modelo 1 foram aproximadas pelas suas respectivas matrizes constitutivas de material
ortotropico 2D, onde os termos Dhasy; Dhaso; Dhais; Dhaos foram considerados nulos e
0s termos Dh 1o € Dh o foram considerados como o resultado da média entre os valores
obtidos na matriz resultado.

Modelo 1, caso 1

A matriz de tensores efetivos para o Modelo 1, caso 1, através da malha com
14.428 elementos, é dada pela equacao e foi aproximada pela matriz de materiais
ortotropicos 2D dada pela equagao |3.16

Assim, foram encontrados os valores E, = 13,79 GPa; E, = 30,04 GPa; vis = vy =
0,012 e G = 7,13 GPa para o esmalte dentario.

Para todos os outros casos seguintes de simulacao para o Modelo 1, as matrizes
resultados encontram-se em apéndice na se¢ao

Modelo 1, caso 2

Para o Modelo 1, caso 2, para o qual foram testados os valores de propriedades
mecanicas das fases como sendo os limites superiores encontrados na literatura, obteve-

se o tensor homogeneizado dado pela equacao (A.l) e a sua aproximagao ¢ dada por
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. Assim, foram encontrados os valores efetivos E, = 65,31 GPa; E, = 84,35 GPa;
Vo Z v 20,22 e G = 26,72 GPa para o esmalte dentario.

Modelo 1, caso 3

Para o Modelo 1, caso 3, para o qual os valores de propriedades mecanicas para as fases
sao os limites inferiores encontrados na literatura, tem-se a matriz homogeneizada dada
pela equacao e a aproximacao pela equagao . Baseado na relacao constitutiva
de material ortotropico, tem-se os valores £, = 3,1 GPa; E, = 14,77 GPa; vy = 15 &
0,053 e G = 2,38 GPa para o esmalte dentario.

Modelo 1, caso 4

Para o Modelo 1, caso 4 foi simulado o valor de propriedades mecanicas para a
hidroxiapatita como sendo o limite superior e para a matriz organica o limite inferior e
teve como resultado a matriz de tensores homogeneizados a equacao e aproximada
pela equagao Os valores efetivos para o esmalte dentario sao: E, = 3,11 GPa;
E, =17,09 GPa; 12 = vy = 0,04 e G = 2,61 GPa.

Modelo 1, caso 5

No Modelo 1, caso 5 foram testados o limite inferior para o valor de propriedades
mecanicas da HAp e o limite superior para a matriz organica. Os tensores homogeneizados
sao dados pela equacao e a matriz aproximada ¢ (A.8). Foram encontrados os
seguintes valores efetivos para as propriedades mecanicas do esmalte dentéario: E, = 18,14

GP&, Ey = 77, 16 GPa, Vg 2 vp = 0, 003 e G = 23, 62 GPa.

7.3 Modelo 2

7.3.1 Geometria

Este modelo consiste em uma geometria mais aproximada da microestrutura do esmalte
dentério do que a empregada no Modelo 1. Trata-se da célula mostrada na figura [6.4(b)]
extraida da representagao periodica mostrada na figura[6.3] O resumo das caracteristicas

geométricas adotadas para o Modelo 2 é dado na figura|7.3
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(a) (b) ()

Figura 7.3: esumo das caracteristicas geométricas do Modelo 2 (a), com a sua célula

representativa (b) e malha de elementos finitos (c).

7.3.2 Andlise de convergéncia das malhas do Modelo 2

A figura mostra a curva nimero da norma Frobenius (IV;) x de graus de liberdade
(NGL) obtida para 8 malhas com graus de refinamento variados baseado nos valores do

caso 1.
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Figura 7.4: Curva de convergéncia da relacdo ente o niimero de graus de liberdade (NGL)
e da norma frobenius (Nd) N, obtida para o Modelo 2.

Foi adotado para a analise de todos os casos do Modelo 2 a malha de elementos finitos

de 9.134 elementos e 37.042 GLs e o seu resultado para a anélise do caso 1 é dado na
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equacao (|7.5)).

14,097227362670697 5,044106762970642 0, 069019852182894
Dh = [ 4,958947735624986 83, 084697826292938 0,018019051843753 (7.5)
0,000005006015490  0,176573204081964 7,682635102991315

A matriz Dh foi aproximada pelo tensor mostrado na equacao , onde os termos
Dh4(31); Dha(32); Dha(13); Dhy(23) foram considerados nulos. Tal consideracdo se
baseia nas hipoteses de que a ocorréncia de valores nao-nulos naquelas posicoes do tensor
deve-se a questoes numéricas. A norma Frobenius para o tensor Dh 4 adotada é = 84,9170.
Ao compara-la com o valor relativo ao tensor original, tem-se, pela equacao , Ny =

3,28147210~7 indicando, portanto, que a aproximacao a vélida e melhor do que para o

Modelo 1.
14,097227362670697 5,0015 0,0
Dhy = 5,0015 83, 084697826292938 0,0 (7.6)
0,0 0,0 7,682635102991315

7.3.3 Resultados

Da mesma forma como foi feita para a analise dos resultados das simulacoes de todos os
casos para o Modelo 1, no Modelo 2 foram a aproximadas as matrizes com resultados de
tensores efetivos homogeneizados pela matriz constitutiva de material ortotropico 2D, a
fim de se encontrarem os valores aproximados para os moédulos de elasticidade, coeficiente
de Poisson e o modulo de cisalhamento do esmalte dentario. Os termos Dhyszi; Dhaso;
Dhs13; Dhaog foram considerados nulos e os termos Dhaio € Dh oy foram considerados
como o resultado da média entre os valores obtidos na matriz resultado.

Modelo 2, caso 1

A equacao traz a matriz de tensores efetivos para o Modelo 2, caso 1, através da

malha com 9.134 elementos e a aproximagao foi dada pela equagao [3.16]
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A partir disso, foram encontrados os valores E, = 14,05 GPa; E, = 82,8 GPa;
V1o = 191 = 0.06 e G = 7,68 GPa para o esmalte dentario.

Para todos os outros casos seguintes de simulacao para o Modelo 2, as matrizes
resultados encontram-se em apéndice na se¢ao

Modelo 2, caso 2

No Modelo 2, caso 2 foram testados os valores de propriedades mecanicas das
fases como sendo os limites superiores encontrados na literatura, obteve-se o tensor
homogeneizado dado pela equacao e sua aproximacao pela equacao . Assim,
foram encontrados os valores efetivos £, = 66,85 GPa; E, = 110,66 GPa; v15 = vy =
0,20 e G = 29,5 GPa para o esmalte dentéario.

Modelo 2, caso 3

Nesse caso foram testados os valores de propriedades mecanicas para as fases os limites
inferiores encontrados na literatura e tem-se a matriz homogeneizada dada pela equacao
, que foi aproximada pela equacao . Baseado na relagao constitutiva de
material ortotropico, tem-se os valores I, = 3,11 GPa; E, = 76,88 GPa; v1o = 19 = 0,01
e G =2 1.92 GPa para o esmalte dentario.

Modelo 2, caso 4

Foi simulado no Modelo 2, caso 4 o valor de propriedades mecanicas para a
hidroxiapatita como sendo o limite superior e para a matriz organica o limite inferior e teve
como resultado a matriz de tensores homogeneizados a equacao e sua aproximagcao
pela equagao (A.14). Os valores efetivos para o esmalte dentario sdo: E, = 3,13 GPa;
E, =94,15 GPa; 12 = vy =0,013 e G = 1,97 GPa.

Modelo 2, caso 5

No Modelo 2, caso 5 foram testados o limite inferior para o valor de propriedades
mecanicas da HAp e o limite superior para a matriz organica. Os tensores homogeneizados
sao dados pela equacao (A.15). Foram encontrados os seguintes valores efetivos para
as propriedades mecanicas do esmalte dentario: E, = 59,86 GPa; E, = 91,5 GPa;
Vg Z e = 0,21 e G = 25,86 GPa.

A tabela traz a sintese dos resultados dos 5 casos para as simulagoes com o Modelo
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1 e a tabela para o Modelo 2, onde v é o coeficiente de Poisson das fases; Ega, € 0
modulo de elasticidade dos prismas de HAp; E,,qiri- ¢ 0 modulo de elasticidade da matriz
organica; % é a propor¢ao volumétrica da inclusao; E, ¢ o modulo de elasticidade efetivo
para o esmalte dentario na dire¢ao x; F, ¢ o modulo de elasticidade efetivo para o esmalte
dentéario na direcao y; G € o modulo de cisalhamento efetivo para o esmalte e v.f é o

coeficiente de Poisson efetivo para o esmalte dentario.

Tabela 7.2: Sintese dos Resultados Modelo 1
Caso v Epap(GPa) Epariz (GPa) % E, E, G Vef

Caso1 0,3 114 0,5 95 13,79 30,04 7,13 0,012
Caso 2 0,3 135 4,3 95 65,31 84,35 26,72 0,22
Caso 3 0,3 110 0,1 95 3,1 1477 2,38 0,53
Caso4 0,3 135 0,1 95 3,11 17,09 2,61 0,04
Caso 5 0,3 110 43 95 18,14 77,16 23,62 0,003

Tabela 7.3: Sintese dos Resultados Modelo 2
Caso v Epay(GPa) Enari. (GPa) % E, E, G Vef

Caso1 0,3 114 0,5 96 14,05 82,8 7,68 0,06
Caso 2 0,3 135 4,3 96 66,85 110,66 295 0,2
Caso 3 0,3 110 0,1 96 3,11 76,88 1,92 0,01
Caso4 0,3 135 0,1 96 3,13 94,15 1,97 0,013
Caso5 0,3 110 4,3 96 59,86 91,5 2586 0,21

7.4 Discussao dos Resultados

Para o caso 1 no Modelo 1, os valores obtidos se assemelham a valores de
modulo de elasticidade encontrados em anélise multiescala da literatura para esmalte
hipomineralizado, corroborando com os de [Xie et al. (2009)), que encontraram os valores
E, = 2,3 GPa; E, = 40 GPa e também vai ao encontro dos resultados obtidos por
Spears| (1997), para simulagoes de modelo com 81% de inclusao, remetendo-se a esmalte
hipomineralizado. Mas, por outro lado, se assemelha aos resultados encontrados por |An
et al. (2012) para simulacdo mutiescala de esmalte sem defeito, E, = 41 GPa; E, = 45
GPa. O modulo elastico perpendicular ao eixo dos prismas (F,) encontrado nesse estudo
estd proximo do encontrado por Xie et al.| (2009), (E, = 10,9 GPa), para propor¢ao

volumétrica de inclusdo de 90%. O valor do modulo elastico paralelo ao eixo dos prismas
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(E,) encontrado para simulagdo desse caso estd proximo dos obtidos por Braly (2007)
(E, = 47 GPa) e Weig et al.| (2011) (E, = 55,6+6,3 GPa), ambos via teste experimental
e para esmalte de regiao de jungao amelo-dentinéaria.

Os resultados obtidos no caso 2, Modelo 1 estao préoximos dos encontrados em testes
multiescala, como por exemplo, Miura et al| (2009) que obtiveram os valores £, = 73,72
GPa e E, = 63,27 GPa; com os de da Cunha et al| (2012) (E, = 86,5 GPa e £, = 40,9
GPa) e este ultimo utilizou o mesmo valor de modulo de elasticidade para a matriz
organica, F,, = 4,3 GPa na simulagdo. Os valores obtidos nesse caso 2 também se
aproximam de alguns resultados obtidos por testes experimentais, como os de |Craig et al.
(1961); Staines et al.| (1981); Habelitz et al.|(2001); Miura et al. (2009); Xie et al.| (2009).

A simulagao dos casos 3 e 4 resultaram em valores de F, préximos do obtido por
Xie et al| (2009), E, = 10,9 GPa, através de simulacao multiescala. Para o caso 5, o
valor para E, se aproxima do resultado de Lu et al|(2012), £, = 78 & 5 GPa, através de
simulagao multiescala e corrobora com os resultados obtidos através de teste experimental
de Miura et al| (2009); Xie et al.|(2009); Weig et al. (2011).

Os valores mais baixos encontrados para o Modelo 1 podem ser explicados devido a
maior proporc¢ao de matriz organica, quando comparado com o Modelo 2, assim como foi
observado por Xie et al|(2009). Além disso, a falta de um plano de simetria no modelo
1 e os valores muito discrepantes entre as fases do modelo podem ter comprometido
os resultados, o que aponta uma limitacdo da técnica HEA, assim como observado por
Quintela) (2011)).

Lu et al.|(2012) relataram o cuidado que tomaram para gerar a malha de elementos
finitos, além de uma certa dificuldade para impor a condicao de contorno periédica no
modelo geométrico por eles adotado. Este estudo, também se deparou com essa mesma
dificuldade e se teve o mesmo cuidado. Dessa maneira, uma das maiores dificuldades
dessa pesquisa foi conseguir gerar uma malha com poucos elementos, diminuindo assim o
custo computacional, que obedecesse a imposicao de CCP no modelo geométrico adotado,
além de tentar reduzir os erros numéricos para as consideragoes a seguir.

Ao analisar o caso 1, Modelo 2, o valor encontrado para F), estd de acordo com os



91

encontrados via simula¢do multiescala, Bar-On e Wagner| (2012)), que utilizaram o mesmo
dado de entrada, E, = 84,1 GPa. Assim como os de Lu et al.|(2012) (E, = 78 £ 5 GPa)
e da Cunha et al| (2012) que tiveram como resultado o valor de E, = 86,5GPa. Além
disso, corrobora com os resultados obtidos nos testes experimentais de Craig et al. (1961))
(E, = 84,1+6,2 GPa), de |Staines et al.| (1981) (E, = 83 GPa), de Habelitz et al. (2001)
(E, =87,2+2,2 GPa) e de Weig et al|(2011)) (E, = 87,66 £ 1,2 GPa).

Para a simulacao do caso 2, Modelo 2, o valor obtido para E, estd de acordo com
o valor encontrado por Miura et al.| (2009) (E, = 63,27 GPa) em anélise multiescala e
com os valores obtidos por meio de teste experimental, como, por exemplo,Craig et al.
(1961)(E, = 77,9 + 4,8 GPa), Miura et al.|(2009) (E, = 63,77 GPa) Weig et al.| (2011)
(E, = 55,6+ 6,3 GPa) para esmalte de regido de JED. O resultado de E), estd proximo
do obtido por [Spears| (1997) (E, = 99 GPa), através de analise multiescala, e corrobora
também com alguns valores encontrados na literatura por meio de teste experimental,
Cuy et al| (2002) (E, = 120 GPa), Braly (2007) (E, = 120 — 130 GPa), He e Swain
(2007a)) (E, = 105+ 2 GPa) e com He e Swain| (2007c) (E, = 94,1 £ 5,4 GPa).

O resultado obtido no caso 3, Modelo 2, para E, estd de acordo com os encontrados
através de teste de indentagao, Miura et al.| (2009) (E, = 73,72 GPa), Xie et al. (2009)
(E, = 75 GPa) e |Weig et al| (2011) (E, = 78,04 £ 6,7 GPa), sendo este ultimo para
esmalte central. E corrobora com os resultados de Miura et al.| (2009) e Lu et al.| (2012)
(E, =78 £ 5 GPa) através de simulacao multiescala.

No caso 4, Modelo 2 o valor obtido para £, se aproxima dos encontrados por Xie et al.
(2009) (E, = 90 GPa) e [Spears (1997) (E, = 99 GPa) via andlise multiescala e com os
autores He et al| (2006) (£, = 92 £ 5 GPa), He e Swain (2007c) (E, = 94,1+ 5,4 GPa)
e Chan et al| (2011) (£, =95 £ 1,5 GPa), todos através de teste experimental.

A simulacao do caso 5, Modelo 2 apresentou valor de E, proximos aos de [Spears
(1997) e Xie et al.| (2009), para simulagdo multiescala e parecido com os valores obtidos
por meio de teste de indentagao, (Craig et al. (1961) (E, = 84,1+£6,2 GPa), Habelitz et al.
(2001)) (B, = 87,2+ 7,2 GPa), He et al| (2006) (E, =92+ 5 GPa), He e Swain| (2007c))
(B, = 94,1+ 5,4 GPa) e |Chan et al| (2011) (E, = 95 £ 1,5 GPa). O resultado para o
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E, se assemelha aos resultados de |Miura et al. (2009), An et al|(2012)), da Cunha et al.
(2012) em andlises multiescala e a0 mesmo tempo esta proximo dos resultados encontrados
por teste experimental, Craig et al.| (1961) (E, = 77,9 £ 4,8 GPa), [Habelitz et al.| (2001)
(E, = 72,74+54,5 GPa), Miura et al|(2009) (E, = 63,77 GPa), Xie et al|(2009) (E, = 55
GPa) e |Weig et al.| (2011) (E, = 55,6 + 6,3 GPa).

Para o Modelo 1 os melhores resultados efetivos para as propriedades mecanicas do
esmalte dentario sao os casos 2 e 5. Ja para o Modelo 2 os melhores resultados efetivos
foram obtidos nos casos 1, 2 e 5. Baseando-se nas hipoteses do estudo, o esmalte dentario
pode ser representado por um meio homogéneo equivalente. Mesmo que tenha sido
encontrado uma variedade ampla de valores para o moédulo de elasticidade de esmalte
dentéario, os resultados foram comparados com resultados encontrados na literatura e com
isso pode-se validar a técnica.

Outra hipotese ¢ de que a microestrutura do esmalte dentério representada pelos
Modelos 1 e 2 apresenta comportamento ortotropico e desta forma apresentam modulo
de elasticidade efetivo maior na direcao paralela ao eixo dos prismas do que na direcao
perpendicular corroborando com a literatura (He et al., 2006; Habelitz et al., 2001; [He e
Swain, 2007a; [Spears, (1997).

De acordo com |[Habelitz et al| (2001) alguns desafios ainda existem com relacao a
testes e interpretacao das propriedades mecanicas desse material (esmalte dentéario). A
dependéncia das propriedades mecanicas em relagao a orientacao do dente tem origem na
textura das fibras que compoem os cristais de apatita nos prismas. Com isso, o esmalte
pode ser também considerado com caracteristica anisotropica. Os valores encontrados
tém uma diferenca pequena quando comparados com outros resultados da literatura e sao
devidos & biovariedade do esmalte humano e as diferencas de técnica nas pesquisas.

He e Swain| (2008)) perceberam que o esmalte dentario ¢ mais deformavel do que a HAp
e nao encontraram uma resposta puramente elastica para o comportamento desse tecido.
A curva de tensao-deformacao desse tecido mostra uma resposta nao linear suave sem um
ponto de transicao bem definido. O que implica dizer que a resposta tensao-deformacao

do esmalte dentario é muito mais complexa do que a HAp devido & sua estrutura e
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caracteristicas de composicao. O comportamento mecanico do esmalte dentario nao se
encontra apenas em resposta puramente elastica, tal como apontado por He e Swain

(2007albjc, [2008)); Staines et al.| (1981).



8 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS
FUTURAS

A partir das simulagdes numéricas por meio da técnica HEA para os dois Modelos
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(1

e 2) propostos para a microestrutura do esmalte dentario pode-se chegar as seguintes

conclusoes:

1- O esmalte dentario pode ser representado por um meio homogéneo equivalente, visto

que sua microestrutura é um compésito biologico que pode ser representado por uma

célula unitaria representativa repetitiva;

2- Os modelos propostos nesse estudo tém comportamento ortotropico, com modulo

elasticidade menor no eixo perpendicular e maior no eixo paralelo ao dos prismas

de
de

esmalte. O modelo 2 que representa o engaste das caudas dos prismas com as cabecas

dos mesmos, sendo mais fiel 4 microestrutura do esmalte dentério é o que mais consegue

se equivaler as propriedades efetivas do esmalte.

3- O moédulo de Young efetivo do esmalte dentario € menor do que o da Hidroxiapatita

sinterizada;

4- O comportamento do esmalte dentario nao estd apenas no campo da elasticidade e

esse tipo de analise é muito mais complexa;

5- A técnica empregada no estudo apresenta limitacoes dependendo do modelo geométrico

e das diferencas de propriedades mecanicas de cada fase, implicando em erros

numeéricos.

A partir disso, tem-se como perspectivas futuras do estudo:

1- Desenvolver a versao tridimensional para os modelos propostos;
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Gerar malha de elementos finitos no modelo 3D que consiga reduzir ou evitar erro

numeérico na matriz final de tensores;
Testar outras técnicas multiescala para comparacao com a HEA;

Efetuar anélises paramétricas mais abrangentes empregando valores entre os limites

superiores e inferiores;

Aplicar os resultados encontrados & analise macroscopica que avaliam o comportamento

biomecanico dos dentes sujeitos as diversas condigoes tribolégicas no ambiente oral.
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102

APENDICE A - APENDICE

A.1 Coédigo em Matlab

clear aux ypl yp0O x0p x1lp aux0 auxl icp id x0 x1 y0 yl countnos
coord countelm nosel nomel nome2 nomemateriall nomematerial2
matriz elementosl elementos2 matrizElementos prospl prosp2

fid=fopen (’fecha bi_02.m’);

maiorx=1.;

maiory =1.;

while “feof (fid)
countnelmm=fgetl (fid);
a=strfind (countnelmm , "«Node ) ;
it a>0
break
end;

end

pos=ftell (fid);



24

25

26

27

29

30

31

32

33

34

35

36

37

38

39

40

41

42

43

44

45

46

47

nnodes=0;
while 1
countnoss=fgetl (fid);
a=strfind (countnoss , "* ) ;
if a>0
break
end;
nnodes=nnodes—+1;

end;

STATUS=fseek (fid , pos, "bof’);

coord (nnodes ,3)=double (0.) ;
format long
for i=1:nnodes

a= fgetl (fid);

coord (i ,:)= str2double(strsplit(a,’,’));

end ;

coordg (nnodes ,2)=double (0.);
format long

for i=1:nnodes

coordg (i ,:)=coord(i,2:3);
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49

50

51

52

53

54

55

56

57

58

59

60

61

62

63

64

65

66

67

68

69

70

71

72

73

74

end ;

for i=1:1;
countnelmm=fgetl (fid);

end ;

posl=ftell (fid);

nelm=0;
while 1
countnelmm=fgetl (fid);
a=strfind (countnelmm , "x ) ;
if a>0
break
end ;
nelm=nelm-+1;
end;
disp ('nnelm: 7)

disp (nelm);

statusl=fseek (fid , posl,  bof’);
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75

76

7

78

79

80

81

82

83

84

85

86

87

88

89

90

91

92

93

94

95

96

97

98

99

100

101

102

103

nosel (nelm,7)=double (0.) ;
for i=1:nelm

a= fgetl(fid);

nosel (i,:)= str2double(strsplit(a,’,’));

end ;

nos (nelm,6)=double (0.) ;

for i=1:nelm

nos(i,:)=nosel(i,2:7);

end ;

Nset=fgetl (fid);

pl = strfind (Nset, '=’);

nomel=Nset (pl+1:(end));

split=strsplit (nomel,’ " );

if length(split)=>1
nomel=split {1};

end ;
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105

107

108

109

110

111

112

113

114

115

116

117

118

119

120

121

122

123

125

126

128

131

132

while “feof (fid)
countnelmm=fgetl (fid);
a=strfind (countnelmm , "« Elset ) ;
b=strfind (countnelmm ,nomel) ;
if a>0 & b>0
break
end;

end;

countnelmm=fgetl (fid)
elementosl= str2num (countnelmm) ;
while “feof(fid)
countnelmm=fgetl (fid);
a=strfind (countnelmm , ") ;
if a>0
break
end ;

elementosADD= str2num (countnelmm) ;

elementosl = cat (2, elementosl, elementosADD);

end;

if length (elementosl) > 3

elementostotl=elementosl;

else
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133

134

135

136

137

138

139

140

141

142

143

144

145

146

147

148

149

150

151

152

153

154

155

156

157

158

159

160

quantelementosgrupol= elementosl (2)—elementosl (1) ;

elementostotl=zeros (1,1);
for i= elementosl (1):elementosl (2)
b—=nosel;
elementostotl (1,1)=b(i,1);
end ;

end ;

Nset=countnelmm ;

pl = strfind (Nset, '=7);

nome2=Nset (pl+1:(end));

split=strsplit (nome2,’ " );

if length(split)>1
nome2=split {1};

end ;

disp (nome2) ;

while “feof (fid)
countnelmm=fgetl (fid);

a=strfind (countnelmm, 'Elset ") ;
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161

162

164

165

166

167

169

170

171

172

174

175

176

177

178

179

180

181

182

183

184

185

186

188

189

b=strfind (countnelmm ,nome2) ;
if a>0 & b>0

break
end;

end ;

countnelmm=fgetl (fid) ;

elementos2= str2num (countnelmm);

while “feof (fid)
countnelmm=fgetl (fid);
a=strfind (countnelmm, "* ) ;
if a>0
break
end ;
elementosADD= str2num (countnelmm) ;

elementos2 = cat (2, elementos2, elementosADD);

end ;

if length(elementos2) > 3

elementostot2=elementos?2 ;

else

quantelementosgrupo2= elementos2 (2)—elementos2 (1) ;

elementostot2=zeros (1,1)

for i= elementos2(1):elementos2(2)
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190

191

192

193

194

195

197

198

199

200

201

202

203

204

205

206

207

208

209

210

211

212

213

214

215

216

b=nosel;
elementostot2 (1,i)=b(i,1);
end ;

end

while “feof (fid)
countnelmm=fgetl (fid);
a=strfind (countnelmm , "« Solid Section’);
b=strfind (countnelmm ,nomel) ;
if a>0 & b>0
break
end ;
end;
pl = strfind (countnelmm , ’material=");
nomeMateriall=countnelmm (pl+9:end) ;

disp (nomeMateriall) ;

statusl=fseek (fid , posl, ’bof’);

while “feof(fid)
countnelmm=fgetl (fid);
a=strfind (countnelmm , "« Solid Section’);

b=strfind (countnelmm ,nome2) ;
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217

218

219

220

222

223

225

230

231

232

233

235

236

237

238

239

240

242

243

244

if a>0 & b>0
break
end ;
end;
pl = strfind (countnelmm , ’material=");

nomeMaterial2=countnelmm (pl+9:end) ;

while 1
countnelmm=fgetl (fid) ;
a=strfind (countnelmm , "« Material ") ;
b=strfind (countnelmm ,nomeMateriall) ;
if a>0 & b>0
break
end;
end ;
countnelmm=fgetl (fid) ;
countnelmm=fgetl (fid);
propssl= str2double(strsplit (countnelmm,’, ’));

disp (propssl);

statusl=fseek (fid , posl, ’bof’);

while 1
countnelmm=fgetl (fid);
a=strfind (countnelmm , "« Material ) ;

b=strfind (countnelmm ,nomeMaterial2) ;
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245

246

247

248

250

251

252

253

258

259

260

261

263

264

265

266

271

272

273

if a>0 & b>0
break
end ;
end;
countnelmm=fgetl (fid) ;
countnelmm=fgetl (fid);

props2= str2double(strsplit (countnelmm,’. ’));

disp (props2);

qtdElementosl=length (elementostotl);
qtdElementos2=length (elementostot2);
qtdTotalEl=qtdElementosl+qtdElementos2;
matrizElementos (qtdTotalEl, 3) = double (0.);
for i=1l:qtdElementosl
matrizElementos (i,1)=elementostotl (i);
matrizElementos (i,2)=propssl(1);
matrizElementos (i,3)=propssl (2);
end ;
for j=l:qtdElementos?2
matrizElementos (i+j,1)=elementostot2(j);
matrizElementos (i+j,2)=props2(1);
matrizElementos (i+j ,3)=props2(2);

end ;

matrizElementos=sortrows (matrizElementos) ;

matrizElementos
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274

275

279

280

281

282

283

284

285

287

288

289

290

292

293

294

295

296

297

298

299

300

301

mat (

112

qtdTotalEl ,2)=double (0.);

format long

for

i=1l:qtdTotalE

mat (i ,:)=matrizElementos(i,2:3) ;

end ;

disp

(mat) ;

id (nnodes ,2)=double (0.) ;

x0=find (coordg (:,1)==0.);

x1=find (coordg (:,1)=—maiorx) ;

y0=find (coordg (:,2)==0.);

yl=find (coordg (:,2)=—=maiory) ;

if length (x0) =length (x1)

end ;

disp (’Erro na malha. Checar a periodicidade ao longo de Y')

if length(y0) =length (y1)

end ;

y00

y01l

disp (’Erro na malha. Checar a periodicidade ao longo de X’)

— flnd (Coordg(XO 72) - )’

= find (coordg(x0,2)=maiory) ;



302

303

304

305

306

307

308

309

310

311

312

313

314

315

316

317

318

319

320

y10=

yll=

end ;

aux0=find (coordg(x0,2) =0.& coordg(x0,2) =maiory);
auxl=find (coordg(x1,2) =0.& coordg(x1,2) =maiory);
x0p=

x1p=

find (coordg (x1,2)==0.);

find (coordg(x1,2)=maiory);

x0 (aux0) ;

x1(auxl)

disp (x0p) ;

glp=2;

for

i=1:length (x0p);

yp0 = coordg (x0p(i),2);

for j=1:length (x0p);
yp1 = coordg (x1p(j) ,2)
aux=abs ((ypO0—ypl) /yp0);
if aux<10e—8

id (x0p (i) ,1)=¢glp;
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330

331

332

333

334

335

336

337

338

339

340

341

342

343

344

345

346

347

348

349

350

351

352

353

354

355

356

357

id (x0p (i) ,2)=glp+1;
id(x1p(j),.1)=glp;
id (x1p(j).2)=glp+1;
glp=glp +2;
end ;
end ;

end;

auy0=find (coordg(y0,1) " =0.& coordg(y0,1) =maiorx);
auyl=find (coordg(yl,1) =0.& coordg(yl,1) =maiory);
yOp=y0 (auy0);

ylp=yl (auyl);

for i=1:length (yOp)
xp0 = coordg(yOp(i),1);
for j=1:length (yOp)
xpl = coordg(ylp(j),1);
aux=abs ((xp0—xpl) /xp0);
if aux<10e—8
id(yop(i),:)=[glp glp+1];
id (ylp(j) .:)=[glp glp+1];
glp=glp +2;
end ;
end;

end ;

tempo=etime (clock ,t0)
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A.2 Matrizes com resultados

A.2.1 Modelo 1, caso 2

68, 780202604202060 19,947322046005514 0, 167564320935774
Dh = [ 19,443627372909635 88, 832939859398294  2,090391701475644
0,002030279029542 0, 228693135073409 26, 725640029790533

68, 780202604202060 19, 6955 0,0
Dh = 19,6955 88, 832939859398294 0,0
0,0 0,0 26, 725640029790533

A.2.2 Modelo 1, caso 3

3,104764561300357  0,784059576729517  0,001225999277567
Dh = [ 0,645139064997295 14,819610146918757 4,990600464216105
0,000200445464517  0,990324138431267 2, 387712847200398

3,104764561300357 0,7146 0,0
Dh = 0, 7146 14,819610146918757 0,0
0,0 0,0 2,387712847200398

A.2.3 Modelo 1, caso j

3,121583115037504  0,801999602439986  —0,004936065175657
Dh = | 0,644124004013298 17,131446795876041 6, 193760796437106
0,000202874154628 1,232901914478664  2,613801086007763

3,121583115037504 0,7231 0,0
Dh = 0,7231 17,131446795876041 0,0
0,0 0,0 2,613801086007763
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(A.2)
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A.2.4 Modelo 1, caso 5

61,977822327002357 18,142201605015067 0, 125418916579004
Dh = | 17,755414692595195 77,161229554836282 1,481416792109208 | .  (A.7)
0,001622346597753 0, 140536219545452 23, 620675003797970

61,977822327002357 17, 8482 0,0
Dh = 17, 8482 77,161229554836282 0,0 . (AB)
0,0 0,0 23, 620675003797970

A.2.5 Modelo 2, caso 2

69, 6494371501310 23, 0859178031422 0, 0440048876351
Dh = | 23,0365167451287 115,2904282234314 0,0110137409520 | - (A.9)
0,0000083790124  0,0944724626386 29, 4668644377251

69, 6494371501310 23.0612 0, 0440048876351
Dh = 23.0612 115, 2904282234314  0,0110137409520 | - (A.10)
0,0000083790124  0,0944724626386 29, 4668644377251

A.2.6 Modelo 2, caso 3

3,120196212554820  1,205737962465266 0.074348311108754
Dh = [ 1,112774828630311 76,907248779685517 0.019520937510247 | - (A.11)
0,000001347620666 0,206349294824616 1.926645072575899

3,120196212554820 1,1593 0.0
Dh = 1,1593 76, 907248779685517 0.0 . (A12)
0,0 0,0 1.926645072575899



A.2.7 Modelo 2, caso j

3,136471430382854
Dh = | 1,119392303679886
0,000001368636345

3,136471430382854
Dh = 1,1768
0,000001368636345

A.2.8 Modelo 2, caso 5

62, 759808299812079
Dh = | 20,568301225336686
0,000006046323645

62, 759808299812079
Dh = | 20,585777633340477
0,0

1,234201295675156

0,091759723335422

94,171082828443673 0, 024099501197212

0, 255966816799826

1,1768

0,091759723335422

94,171082828443673 0,024099501197212

0, 255966816799826

20,603254041344268
95,936815620461715
0, 067522990892394

20, 585777633340477
95,936815620461715
0,0

1,970141770326570

0, 031840935894964
0,007871513735642
25,867547172162570

25,867547172162570

1,970141770326570]

|
o)
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(A.13)

(A.14)

(A.15)

(A.16)
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