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Resumo. Esse trabalho tem como objetivo utilizar a modelagem multi-escala em 2D para a determinacao dos tensores
de propriedades mecanicas efetivas do esmalte dentario, por meio do programa HEA2D, que se baseia na técnica de
Homegeneizagdo Assintética, aplicavel em estrutura periédica ou repetitiva. Os dados de entrada do programa sdo as
propriedades geométricas e mecanicas da célula periddica e a saida é o tensor de propriedades efetivas do material. A
saida de dados do programa forneceu o tensor elastico efetivo do material compoésito. A metodologia do estudo foi
dividida em etapas: 1- Foi desenvolvido um modelo geométrico representativo de célula periddica de esmalte dentario,
semelhante quanto a forma e quanto a propor¢do volumétrica de prisma e matriz quando comparado com a estrutura
in vivo; 2- Utilizou-se o programa Abaqus para gerar malha de elementos finitos em cima do modelo geométrico; 3-
Foi desenvolvida uma sub-rotina em Matlab para transcrever o arquivo de entrada de dados do Abaqus para um
arquivo compativel com o programa HEA2D; 4- Foi utilizado o programa HEA2D para gerar os valores
Homogeneizados do moédulo de elasticidade do esmalte dentario a partir dos mddulos de elasticidade do prisma de
esmalte (114 GPa) e da matriz organica (0.5 GPa). Foram calculados os valores homogeneizados dos mddulos de
elasticidade E1=40; 9 GPa e E2 = 86; 5 GPa, coerentes com medi¢des experimentais encontradas na literatura. A
identificacdo de caracteristicas ortotrpicas do esmalte dentario é importante para analises de contato entre
superficies dentarias.
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1. INTRODUCAO

O esmalte dentério é a camada mais externa do dente e reveste toda a coroa dentéria, é também o tecido humano

mais mineralizado. Possui um alto conteddo mineral, composto principalmente por fosfato de calcio cristalino
(hidroxiapatita), que é responsavel por tornd-lo um material bastante duro, capaz de sustentar as forcas mecéanicas
aplicadas durante as atividades funcionais (Giannini; Soares; Carvalho, 2004). No entanto, também o torna fragil, com
pouca habilidade de suportar deformacéo plastica antes de sua fratura.
Para se caracterizarem, eficientemente, as propriedades mecénicas dos dentes, tém se tornado cada vez mais comum a
execucdo de modernos testes de dureza instrumentada. Nesses testes os valores encontrados para o esmalte dentario
apresentam uma alta divergéncia, diferencas significativas sdo encontradas na relagdo tensdo-deformacéo entre esmalte
e hidroxiapatita sinterizada. Esta diferenca certamente tem a ver com a existéncia da rica camada organica em meio aos
cristais de hidroxiapatita (Cunha et al. 2012; He e Swain,2007).

Como o desenvolvimento de um modelo biomecénico de dentes que possa descrever adequadamente seu
comportamento altamente anisotropico ainda é um desafio (Bar-on eWagner,2012), assim, para Cunha et al.( 2012) a
modelagem multi-escala do material, se justifica devido o esmalte dentario apresentar caracteristicas fisicas de
compdsito ortotropico, visto que, essa técnica tem sido empregada com este objetivo ha algumas décadas com bastante
sucesso.

A modelagem multi-escala utilizada no estudo é a Homogeneizacdo por Expansdo Assintética (HEA), que é
aplicavel a meios que apresentem estrutura periddica ou repetitiva. Como ferramenta de simulagdo serd utilizado o
programa HEA2D para calcular propriedades mecanicas efetivas da estrutura do esmalte dentario, com base em dados
experimentais disponiveis na literatura.

O objetivo principal da aplicacdo escolhida é o de avaliar a capacidade da técnica de multi-escala estudada para
determinar o0 modulo de elasticidade do esmalte dentério humano, considerando que o esmalte se comporta como um
material compdésito ortotrdpico no &mbito cristalino (He e Swain,2007).

2. METODOLOGIA
2.1 Homogeneizacao por Expansao Assintotica (HEA)

A HEA é uma técnica numérica fundamentada na aproximacdo de um corpo global, que apresente estrutura
periddica em sua composi¢do, por um corpo local, célula periddica, capaz de representar o meio heterogéneo,
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objetivando determinar as propriedades homogeneizadas capazes de representar o corpo multifasico, a partir das
propriedades mecénicas de cada fase.

A técnica baseia-se no desacoplamento de diferentes escalas de um material, extrapolando os resultados de escalas
inferiores ou heterogéneas para escalas macroscépicas de modo a se obter propriedades homogeneizadas ou efetivas.
Um aspecto muito importante é a definicdo das caracteristicas geométricas e fisicas da célula periddica, que é o menor
volume microestrutural capaz de representar adequadamente o comportamento constitutivo global do meio em estudo.
A partir das propriedades heterogéneas de uma célula, considera-se que tais propriedades repitam-se de modo periddico
através da estrutura. Baseia-se na resolucdo de EquacGes Diferenciais parciais. Para isso utiliza-se um programa- base
desenvolvido originalmente na COPPE/UFRJ (Cunha et al. 2012), que ja sofreu algumas alteracdes nesse periodo,
sendo a Ultima por Quintela.(2011) de tempo e que é a implementagdo da HEA para a andlise de problemas mecanicos
continuos em 3D via MEF, em linguagem Matlab (versdo R2014a).

Os dados de entrada do programa sdo: malhas, condigdes de contorno e propriedades mecanicas da célula periddica,
mddulos de elasticidade (E) e coeficientes de Poisson (v) de cada fase () a saida é o tensor de propriedades efetivas do
material, esmalte dentério.

2.2 HEA aplicada a Elasticidade Linear e Implementa¢do da HEA

As premissas basicas da HEA sdo: 1- Relagdo entre as escalas e 2- Expansdo assint6tica. Para a premissa 1, admite-
se a existéncia de duas escalas distintas. O meio global é representado por x equanto que, 0 meio local por y. A relagdo

entre 0s meios é representada por um parametro de escala definido€ — 0,onde Y= Xle A segunda premissa da

HEA é a expanso assintética da variavel central do problema, que é o deslocamento (Uei (X;y)) em torno de € . Nesse
estudo, tém-se pequenas deformagdes no regime linear elastico.

= 1 (% Y) et (%, V) + € 418 (X, Y)-nne @

onde yio ¢ 0 deslocamento macroscopico e representam os deslocamentos periédicos em escalas mais refinadas.

X
Como o meio heterogéneo real é representado por dois sistemas de coordenadas (x e y:%), as derivadas
€

originalmente em relacdo a X° devem ser expandidas em regra da cadeia, conforme segue:
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De acordo com Chung et al. 2001, materiais heterogéneos que sejam compostos por estruturas periddicas, tem
propriedades periddicas do material definida pela seguinte relagéo:

; (@)
D(ijkl) = ijkn 6
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onde D(ijk,)e é a estrutura heterogénea e a funcédo D(ijk,) representa as variagdes de propriedades do material na

microestrutura.
O problema elastico-linear é modelado com um conjunto de equag®es:
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Oei = Deiwgu (Ue) (8)

Onde, a eq.4 é a equacdo de equilibrio, as eq. 5 e eq. 6 sdo condigdes de contorno, e as eq. 7 € eq. 8 sdo a relagdo
deformag#o-deslocamento e relagéo constitutiva, respectivamente. E, além disso, € identifica os valores relacionados
ao comportamento do material heterogéneo, oej € o termo i j do tensor de tensdes internas e fi é a forca de volume no

dominio €; ue é o deslocamento na diregdo i; Nj é o vetor normal ao contorno 0.Q2; Fi é a forca por unidade de area

no contorno 002 e gijé otermo i j do tensor de deformacdes.
A equacao diferencial que é resolvida, na forma fraca, é:

0 . oD,
J. Dljk| aluk dy = _%J- —“kldy ©)
o, oy, ox, v 0y,

Tais equacbes sdo aproximadas pelo método numérico dos elementos finitos (MEF). Para representar a
implementacdo em elementos finitos, utilizou-se o elemento triangular quadratico de 6 nos.

Foi realizada uma anéalise computacional disponivel da HEA na verséo bidimensional criada no ambiente de
processamento algébrico Matlab, que objetivou o calculo de propriedades mecanicas elasticas homogeneizadas do
esmalte a partir de células periddicas (contendo prisma de hidroxiapatita e matriz organica) criadas com o software
Abaqus.

Como dados de entrada, devem ser fornecidos os modulos de elasticidade (E) de cada fase da célula periddica, que
para esse estudo foi atribuido os valores de E=114 GPa para prismas de esmalte e E=0.5 GPa para matriz organica (Bar-
on e Wagner,2012); o nimero de nds e as coordenadas nodais dos elementos finitos, nimeros de elementos e 0s nés que
compBem os elementos, obtidos a partir da malha de elementos finitos gerada em cima da geometria da célula periédica
representativa de esmalte dentério.

Uma caracteristica importante é que as malhas de elementos finitos, geradas no software Abaqus, devem ser capazes
de aceitar imposi¢do de condi¢des de contorno periddicas nos nos localizados nas arestas, e,além disso, possuir dominio
retangular.

2.3 Aplicacdo ao esmalte dentério e 0 modelo multi-escala adotado

O esmalte dentério é a camada mais externa do 6rgdo dentério e é o tecido mais mineralizado do corpo humano.
Consiste, aproximadamente, de 92-98% de mineral, 1-2 % de material organico e 3-4% de agua, sendo que sua
composicdo exata varia entre os dentes e também entre diferentes partes de um mesmo dente (Anusavice e Philips,
2005; Arana e Katchaburian, 2012; Giannini et al., 2004). A parte mineral é formada por cristais de hidroxiapatita
(fosfato de célcio) (HAP) de aproximadamente 70nm de didmetro (Cunha et al. 2012), que se unem para formarem os
prismas de esmalte, semelhantes a fechaduras e medindo de 4 a 8 um) (Arana e Katchaburian, 2012). 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 as pontas das cuspides, mudam sua direcdo gradualmente
tornando-se obliquos e até quase verticais (Bhaskar, 1989). Os prismas sdo intercalados por uma fina camada de
proteina de aproximadamente 2nm de espessura.
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Figural. Imagem por MEV na qual pode-se observar estruturas prismaticas, R, e interprismaticas, IR, de uma se¢do de
esmalte dentario (He e Swain, 2007)
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Embora a maior fragcdo volumétrica do esmalte seja composta de HAPs, diferencas considerdveis sdo encontradas na
relagdo tensdo-deformacgdo entre esmalte e hidroxiapatita sinterizada, sendo o primeiro mais deformavel que a segunda
(He e Swain, 2007; Bar-on e Wagner,2012). Esta diferenca provavelmente esta relacionada com a existéncia da
camada organica em meio aos cristais de HAP. Tal camada é formada por proteinas, que sdo biopolimeros com
propriedades visco elasticas decorrentes de rearranjos configuracionais, disposicdo e interacdo entre as macromoléculas;
e agua (Cunha et al. 2012; He e Swain, 2007). Além da composicdo quimica, a rigidez do esmalte também depende da
orientacéo prismatica. A rigidez perpendicular a orientagdo do cristal sera, dessa forma, menor.

Adotou-se a geometria quadrada 1x1 (2D), fig. 2, com fragdo volumétrica de prismas em cada composicdo do
esmalte sendo representada na célula periddica aqui adotada por inclusdes: a relagdo entre o volume das inclusdes e o
volume total da célula é aproximadamente de 95%, representando de forma bem similar o que acontece na estrutura
anatémica microscépica do esmalte dentario, além disso, a geometria do prisma se assemelha a sua caracteristica de
fechadura. O aspecto da malha de elementos finitos empregada no presente estudo é apresentado na fig. 3gerada com o
auxilio do programa Abaqus (verséo 6.12).

L

Figura 2. Modelo Geométrico representativo de célula periddica para esmalte dentario. Onde P é prisma de esmalte
e M é matriz orgénica. Representa proporcao volumétrica de prisma com o todo de 95%.
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Figura 3. Malha de elementos finitos aplicada em cima do modelo geométrico por meio do software Abaqus (5.946
elementos).

De acordo com Bar-on e Wagner.(2012), modulo de elasticidade da hidroxiapatita é atribuido para representar as
inclusbes em tecido cristalino (E=114 GPa), e 0 mddulo de elasticidade da matriz organica (E=0.5 GPa). Consideram-
se ambos 0s materiais como isotropicos, com coeficiente de Poisson de 0,33.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

A geometria de célula adotada no estudo apresenta comportamento mecéanico ortotrdpico, sendo a direcdo 2, paralela
aos prismas, a que apresenta maior rigidez. A partir dos componentes do tensor elasticos de rigidez para material
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multidirecional foram calculados os valores homogeneizados dos médulos de elasticidade E1 = 40; 9 GPa e E2 = 86; 5
GPa, referentes as diregdes 1 e 2, respectivamente. Tais valores corroboram com os resultados encontrados na literatura

a partir de medicBes experimentais. Habelitz et al. (2001) realizaram mais de 100 indentacGes sobre cada uma das
secOes longitudinais e oclusais de 4 terceiros molares higidos e todas as amostras exibiram maiores moédulo de
elasticidade e dureza quando as indentacdes foram feitas paralelas aos eixos dos prismas. O mddulo de elasticidade,
para estes casos, variou entre 85GPa e 90GPa. J& quando as indentaces foram realizadas perpendicularmente ao eixo
dos prismas, o valor obtidos foram de 70-77GPa . Cuy et al. (2002) obtiveram a dureza H e médulo de Young E para o
esmalte dentario por meio de indentacdes com ponta Berkovich. Os resultados indicaram que H e E diminuiram a partir
do esmalte superficial até a juncédo esmalte-dentina, em média de 4,06 a 3,04 GPa e 120 a 47 GPa, respectivamente. Ge
et al.(2005), no estudo experimental, encontraram o mddulo de elasticidade como sendo 75.9 +- 6.5 GPa. Alguns
estudos numéricos sobe modulo de elasticidade para o esmalte encontrados na literatura também apresentam resultados
préximos aos encontrados nesse estudo. A variacdo dos resultados tedricos do mddulo de elasticidade efetivo
longitudinal para esmalte dentario encontrado por Bar-on e Wagner. (2012) foi de 50 GPa para propor¢do de 80% entre
prisma e matriz a 80 GPa para proporcdo de 95% entre prisma e matriz.

4. CONCLUSAO

Neste trabalho, o mddulo de elasticidade para o esmalte dentario de acordo com o modelo geométrico de
caracteristica ortotropico apresentado foi avaliado por meio da homogeneizagdo por expansdo assintética e o0 Método
dos Elementos Finitos. Como dados iniciais atribuiu-se os valores de referéncia para modulo de elasticidade dos
prismas de esmalte dentario= 114 GPa e para matriz organica= 0.5 GPa e para ambos atribui-se o valor de coeficiente
de poisson=0.33 fornecem uma boa estimativa para dados experimentais. Os resultados numéricos estdo em
concordancia com os de medigdes experimentais e outros estudos tedrico- numéricos tomados como referéncia.
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5. ABSTRACT

Abstract. This work aims to use the 2D multi-scale modeling to determine the tensor of effective mechanical properties
of dental enamel, through HEA2D program, which is based on the technique of asymptotic homogenization, applicable
in periodic or repetitive structure. Program input data are geometrical and mechanical properties of the periodic cell
and the output is the tensor of effective material properties. The program output data provided effective elastic tensor of
the composite material. The study methodology was divided into stages: 1- We developed a geometric model
representative of periodic cell enamel, similar in form and on the volume ratio of prism and matrix when compared to
the in vivo structure; 2 was used to generate the program ABAQUS finite element mesh on the geometric model; 3- a
subroutine was developed in Matlab to transcribe the data Abaqus input file to a compatible file HEA2D program; 4-
HEA2D program was used to generate the values of homogenates of dental enamel modulus from enamel prism elastic
modulus (114 GPa) and the organic matrix (0.5 GPa). Homogenates values of elastic modulus E1 = E2 = 40 was
calculated; 9 and E3 = 86 GPa; 5 GPa consistent with experimental measurements in the literature. The identification
of orthotropic characteristics of dental enamel is important for contact between tooth surfaces analysis

Keywords: multi-scale analysis, dental biomechanics, dental enamel.
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