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EPIGRAFE

"Man must shape his tools lest they shape him."

Arthur Miller
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Resumo. Os polimeros de memdria de forma (SMPs) sdo uma classe de materiais inteligentes
que podem reter uma forma tempordaria e depois recuperar a forma original quando expostos
a um estimulo externo, tal como uma mudanca de temperatura. Os modelos constitutivos
existentes ndo conseguem reproduzir com precisdo as tensdes dos SMPs sob refrigeracdo. A
estrutura proposta € inspirada pelo trabalho de modelos existentes e introduz uma nova equa-
¢do para a transi¢do de fase orientada para os processos de resfriamento. Além disso, um
método analitico e numérico é elaborado para a calibracdo dos pardmetros do material. O mo-
delo proposto é comparado com os experimentos da literatura para validacdo, onde se percebe
uma boa consisténcia entre o modelo e os resultados experimentais.

Palavras-Chave: Polimeros com Memoria de Forma, Transicao de Fase, Modelo Constitutivo,
Elementos Finitos

Abstract. Shape memory polymers (SMPs) are a class of smart materials that can retain a
temporary shape and then recover the original shape when exposed to an external stimulus,
such as a temperature change. Existing constitutive models cannot accurately reproduce the
stresses of SMPs under refrigeration. The proposed framework is inspired by the work of
existing models and introduces a new equation for the phase transition oriented to cooling
processes. In addition, an analytical and numerical method is developed for the extraction
of the material parameters. The proposed model is compared with literature experiments for
validation, where a good consistency between our model and experimental results is perceived.

Keywords:Shape-Memory Polymers, Phase Transition, Constitutive Behaviour, Finite Strain
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1. INTRODUCAO

Os polimeros com memoria de forma (SMPs) s@ao um grupo de materiais inte-
ligentes que podem armazenar uma forma tempordria e retornar a sua forma origi-
nal (ou permanente) quando expostos a um estimulo externo. Ha vdrias maneiras
pelas quais o efeito de memoria de forma (SME) pode ocorrer: por estimulos tér-
micos, elétricos ou quimicos, por luz ou mesmo por imersdo em solvente. Este
trabalho concentra-se nos de natureza térmica.

Figura 1 — Comportamento padrao de SMPs termorresponsivos. a) Deformac¢do em Alta Tem-
peratura, b) Fixacdo de Forma, c) Soltura, d) Retorno Livre, ) Retorno Fixo. o € a
tensdo, € a deformacao e 6 a temperatura no componente.

0)

Dois protocolos de fixagdo de forma, que sdo os processos em que o material
tem sua forma tempordria definida, podem ser aplicados. Um deles consiste em
alongar o material enquanto aquecido (Figura 1 (a)) e aplicar um resfriamento
restrito na forma deformada (Figura 1 (b)). Como a rigidez do material é muito
maior em temperaturas mais baixas, a deformac¢do € mantida. O outro protocolo de
fixacdo pode ser induzido com o material frio através da aplicagcdo de deformagao
plastica na matriz polimérica com processos como a trefilagem a frio. Quando
a temperatura aumenta, a rigidez do material € baixa e as cadeias poliméricas
deformadas podem se mover e recuperar sua forma original (BOATTI et al., 2016).
O modelo proposto em Boatti et al. (2016) reproduz ambos protocolos, mas nio
reproduz com fidelidade o processo de fixacao (b), ja que sua equagdo de evolucao
assume a mesma forma observada nos processos de retorno fixo (e) e retorno livre
(d) demonstrados na Figura 1, o que geralmente ndo € observado.

H4 duas abordagens populares para a modelagem constitutiva destes materi-
ais. A primeira baseia-se em modelos de viscoelasticidade linear de polimeros
e concentra-se nos mecanismos fisicos dos SMPs implicando, em geral, em um
custo computacional mais elevado (BOATTI et al., 2016). A segunda € uma abor-
dagem fenomenoldgica que visa meramente a replicar o comportamento meca-
nico dos SMPs, em geral utilizando uma transi¢ao de fase (LIU, Y. et al., 2006;
BAGHANTI et al., 2013; VOLK et al., 2011; MAZUREK-BUDZYSKA et al.,
2019; XUE et al., 2022; REESE et al., 2010) que segrega o material em uma
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fase vitrea quando resfriado e uma fase borrachosa quando aquecida, descrevendo
assim a transicao por uma lei de misturas. Essa lei de misturas dita a contribui¢ao
geral de cada fase em relacdo a temperatura em uma transi¢ao na qual ambas as
fases estdo presentes.

Focando nos modelos fenomenolégicos, um dos objetivos gerais do presente
trabalho € modificar o equacionamento de transi¢cao de fase utilizado em Boatti
et al. (2016) a fim de melhor reproduzir as relacdes entre tensdo e temperatura
em SMPs. Isso € essencial para desenvolver componentes com as caracteristicas
mecanicas desejadas ainda que mantendo uma modelagem prética e vidvel para
a industria. Ainda, como um segundo objetivo geral, objetiva-se a proposi¢cao de
uma metodologia analitica para a obten¢ao dos parametros materiais através dos
principais ensaios mecanicos, além de um algoritmo numérico para otimiza-los.
Para fins de validagdo das alteragoes propostas, também € realizada a implementa-
cdo em elementos finitos do modelo, simulando casos da literatura e comparando
0s resultados obtidos com trabalhos semelhantes.

2. MODELO CONSTITUTIVO
2.1. Medidas de deformacao

O tensor de deformacdo de Cauchy-Green a direita é um tensor simétrico posi-
tivo definido independente da rotacao definido por

C=F'F 2.1)

onde F ¢ o gradiente de deformagdo F = dx/dX com x e X sendo as posi¢des
final e inicial de uma particula do corpo ao longo do processo de deformacao,
respectivamente.

O tensor de deformacdo de Green-Lagrange, por sua vez, € definido como

C-1
E=—— 2.2
> (2.2)

onde I € o tensor identidade.
2.2. Medida de tensao
O segundo tensor de Piola-Kirchhoff relaciona as forcas e areas sobre a con-

figuracdo inicial ndo deformada do material. Ele pode ser escrito em termos do
tensor de tensdo de Cauchy o através de

S=det(F)F 'cTF T, (2.3)
2.3. Energia Livre de Helmholtz

A energia livre de Helmholtz € uma medida termodindmica de trabalho isotér-
mico em um sistema fechado que pode ser expressa como

W=U-0n (2.4)

onde U € a energia interna do corpo, 0 € a temperatura e 1] € a entropia do sistema.
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2.4. Modelo constitutivo de Saint Venant-Kirchhoff

O modelo de Saint Venant-Kirchhoff € um modelo de hiperelasticiade fenome-
nolégico que estende o modelo de elasticidade linear para o regime nao linear, e
tem a sua forma isotrépica dada por

S = Atr(E)I+2uE (2.5)

onde U e A sdo os pardmetros de Lamé a serem calibrados de acordo com dados
experimentais através dos modulos de elasticidade e coeficientes de Poisson.

2.5. Desigualdade de Clausius-Duhem

A desigualdade de Clausius-Duhem € uma forma de expressar a Segunda Lei
da Termodindmica utilizada para obter as relagdes constitutivas no dominio do
tempo no procedimento de Coleman-Noll. Tomando a forma (HAUPT, 2002;
LUBARDA, 2001):

—(¥+n0)+S:E— qze > () (2.6)

onde W € a energia livre de Helmholtz, g € o fluxo de calor e o operador : indica a
operacao de dupla contracdo dos tensores de segunda ordem.

2.6. Return mapping

O Return Mapping € uma técnica comumente utilizada para simular os efeitos
da elasto-plasticidade. Essa técnica envolve a integragéo das equagdes elasticas
juntamente com os incrementos de tensdo total para predizer a deformag@o plas-
tica, seguindo uma lei de escoamento definida por uma fungdo de energia pldstica
potencial. Em seguida, as tensoes elasticamente previstas sao relaxadas e os in-
crementos de deformagao plastica sdo corrigidos iterativamente para obter uma
solucao numérica.(HUANG; GRIFFITHS, 2009). Mais especificamente, 0 ma-
peamento exponencial em Simo e Hughes (1998) permite a integracdo desse pro-
blema para que seja numericamente resolvido devido a possibilidade de expansado
em série de Taylor por parte da func¢do e da derivada.

3. METODOLOGIA

3.1. Modelo constitutivo
3.1.1. Decomposicao multiplicativa

Esta secdo aborda a definicdo do modelo fenomenoldgico tridimensional para
SMPs termo-responsivos, seguindo os trabalhos de Reese et al. (2010) e Boatti
et al. (2016). Na definicao desta estrutura, adota-se os indices er, pg, eg, er,
f e p para os componentes eldstico-borrachoso (elastic-rubbery), plastico-vitreo
(plastic-glassy), elastico-vitreo (elastic-glassy) e para as deformagdes congelada
(frozen) e permanente (permanent), respectivamente. Para reproduzir o efeito de
memoria de forma tanto na fixagdo quanto na recuperacdo da forma em baixa e
alta temperatura pela abordagem de transi¢do de fase, uma decomposi¢do multi-
plicativa do gradiente de deformacdo é comumente aplicada (LIU, Y. et al., 2006;
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BAGHANI et al., 2013; EVANGELISTA et al., 2010; XUE et al., 2022). O pre-
sente trabalho emprega a implementacdo de Boatti et al. (2016), que assume que
o gradiente de deformacao total € o mesmo para as fases borrachosa e vitrea com
F = F'¢$ = F"", com o superindice ¢ se referindo a rotal.

Ainda, a deformacio total na fase vitrea F'8 é composta de suas contribui¢oes
elastica F¢¢ e plastica F”¢ em conjunto com uma parte congelada F/, que repre-
senta a deformagao temporariamente armazenada na fase borrachosa enquanto a
temperatura é maior do que a temperatura de transicdo borrachosa 6 > 6,, ou seja,

F = F'¢ = FSF/ (3.1a)
F¢ — F9FPS (3.1b)
. F —FF/ FrE (3.1¢)

onde o gradiente de deformac@o total na fase borrachosa F'" pode ser decomposto
em uma deformacao elastica borrachosa F¢ e uma deformacdo permanente F”, a
qual representa as deformacgdes que ndo sdo recuperaveis através do aquecimento
do material, ou seja
F'" — F“F° — F' =FF’ . (3.2)
A fase borrachosa é considerada hiperelastica, o que leva a condi¢do de que a
sua deformagédo € puramente eléstica F” = F" (BOATTI et al., 2016).
Em uma situacio de fixagdao de forma imperfeita, fendmeno onde a forma de-
formada ndo € completamente mantida durante a soltura, posteriormente eviden-
ciada pela linha pontilhada na Figura 2, computa-se a parcela congelada do gradi-

ente de deformacio F/, quando o material encontra-se completamente borrachoso
(6 > 6,) como

F/ =c¢(F-I)+1. (3.3)
Nota-se que o gradiente de deformacdo da fase borrachosa F” pode ser calcu-
lado a partir de F e FP. Para uma recuperagdo incompleta da forma, o mesmo

método € aplicado com a constante ¢” a soma da fracao congelada e a fragdo plas-
tica, quando o material encontra-se completamente vitreo (6 < 0,), resultando em

F? = cP(F/ +FP$ —2.1) +1. (3.4)
3.1.2. Energia livre de Helmholtz

Como mencionado na Sec¢do 1, uma lei de misturas € aplicada para segregar a
contribui¢do das fases atuantes no material em determinada temperatura. Como
considera-se que o material € composto por duas fases (borrachosa e vitrea), (BO-
ATTI et al., 2016) parte-se de uma fungdo de transicdo de fase Z € [0, 1] depen-
dente da temperatura como

Ze+Zr=1 = Z,=1-2,. (3.5)

Da equacdo (3.5), pode-se escrever a energia livre de Helmholtz ¥ como a
soma de parcelas da fase vitrea W¢ e da fase borrachosa W’ da forma

W= Z W+ (1—Z,) V. (3.6)
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Cada parcela da fun¢do de energia livre pode, ainda, ser expandida de acordo
com

PE = S P S (3.72)

r er r r
V=YY" +¥,+Y¥,, (3.7b)
onde os termos relativos a dilatacdo térmica ‘P‘fh e ¥}, sdo incorporados. ‘Pfh e
RIAR SR 2 ¢ sd0 as energias internas relacionadas a variagdo de temperatura

ref
em relagdo a temperatura de referéncia termodindmica 6,.¢. Para os fins deste

trabalho, tais termos serdo desconsiderados, uma vez que suas contribui¢des sao
infimas, no entanto sua derivacdo € anédloga ao realizado por Baghani et al. (2013).

3.1.3. Equacoes constitutivas

Aplicando o procedimento de Coleman-Noll(COLEMAN; NOLL, 1963), pre-
sente no apéndice B, as equacgdes constitutivas do modelo podem ser obtidas subs-
tituindo as equagdes (B.5) em (B.4), fornecendo

S8 =FP8 1 (A8tr (E) 14 2usE)FP8T —308Kk8 (0 — Oep )1 (3.8a)
S =A"tr (E) I+ 2U"E” =3k (6 — Oef) (3.8b)
X8 = C% (A8 tr (E%) 1+ 2u8E®) — hFPSEPSFPST (3.8¢)

Como ja mencionado, os componentes de dilatacdo térmica sdo negligencia-
dos na implementa¢do numérica pois sua contribui¢do é pequena. Finalmente, as
tensOes de Cauchy podem entdo ser derivadas como (BOATTI et al., 2016)

0 =27,65+(1-2,)0", (3.9

com
o8 = Jo¢ FeESeRes (3.10a)
o' =J F'STF . (3.10b)

3.1.4. Fracao volumétrica

Nota-se, no anexo B, que Z&, F/ e F? ndo sio varidveis internas da desigual-
dade de Clausius-Duhem, portanto ndo restringindo suas equagdes de evolugao
(BOATTT et al., 2016). Isso possibilita formular a fracdo volumétrica sem a pre-
ocupacao com a valida¢do termodinamica do modelo. Além disso, a equagao
governante para a fracdo volumétrica da parcela vitrea Z, determina a forma geral
das curvas tensdo-temperatura e deformagao-temperatura enquanto o material se
encontra livre de outras condi¢des de contorno nos processos de aquecimento e
resfriamento.

Boatti et al. (2016) e Reese et al. (2010) utilizam uma Gnica curva para descre-
ver a equagdo para a evolugdo da fracao volumétrica, o que possibilita o comporta-
mento de recuperagdo de forma do material. Mas, como observado por Xue et al.
(2022), os resultados da Boatti et al. (2016) ndo descrevem com precisdo os dados
experimentais. A equacdo evolutiva proposta por Boatti et al. (2016) €

1 se 6 <6, —A6

— 1

0 sef > 6, + A0
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6,+6 6,—6
onde 6, = g;’eAGZ =

Para que os resultados do modelo apresentem diferentes comportamentos du-
rante o aquecimento e o resfriamento, a equacdo (3.11) € subdividida para os dois
processos, em que as temperaturas de transi¢cdo definem os pontos onde Z, = 0.5,
para cada processo, centralizados pelas duas propriedades 6., € Opeq:. Com isso,
a mesma forma sigmoide € utilizada para ambos os processos, sendo entao diferen-
ciados por uma temperatura borrachosa 6, e uma vitrea 6,, que definem as etapas
em que a transigdo de fase se encontra estabilizada, com Z,(6,) ~ 1 e Z,(6,) ~ 0.
Fornecendo a relagdo final para o aquecimento (3.12) e a relacdo a ser desenvol-
vida para o resfriamento (3.13), respectivamente:

, 1
Zheatmg — , (3.12)
& 1+ exp[@ear (0 — Opear )]

1
undamped ~— ] exp[a)cool(e — 96001)] .

Nota-se experimentalmente, que para a temperatura de transicao 6.,,;, ndao €
garantida a propriedade Z,(6,) ~ 1 no resfriamento, o que impossibilitaria a mode-
lagem. Para resolver isso, considera-se outra equacao sigmoide de amortecimento
Z!lrns (3.14), com a propriedade @y,qps, que define a suavidade de amortecimento.
Para garantir o estado vitreo, exige-se o valor mdximo de Z;*"*(6,) ~ 1, onde
uma constante A5 serd utilizada para deslocar a resposta da curva para que esta
relacao seja possivel, assim

zgootns (3.13)

1
- 1 + exp[wtrans(e - Gtrans) + Atrans] .

Z}t’mns — 1 _Z;rans — 1 (314)

Por simplicidade de nota¢do, considera-se que ng’ “5(0,) = 0.982, ja que pode
ser resolvido para A4, = 4. Assim, ao analisar estas equacoes na fase borrachosa,

podemos aplicar o amortecimento com a multiplicacdo Z, = Z<"™ . am pedZL
para o resfriamento, assim, as as equagoes (3.13) e (3.14), fornecem uma Unica re-
lagdo para o resfriamento e a equacao (3.12) reproduz o aquecimento do material.
Resultado na formulagao

1 se 0 < 6,
1 : .
1+exp(wh€at(9_6heaz)) S€ 9 > O & Zg < 0
1 1
— 1+exp(®,,,, (976600 ) . X . ‘ 5
Zg < I+ 1+ex1;7(wtr(ins(9g—é)+4) se 0 <0 & Zg >0 (3 1 )
0 se 0 > 0,

Zé,‘l Nos demais casos
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Como mostra a equacao (3.15), o presente modelo aprimora a equacao original
(3.11) com o uso de diferentes conjuntos de curvas para os processos de aqueci-
mento e resfriamento, bem como for¢cando o material a ser vitreo na temperatura
vitrea 6, 0 que aprimora os resultados no resfriamento. A fim de assegurar a con-
tinuidade do modelo durante a troca entre os processos de transferéncia de calor,
a fracao volumétrica € mantida constante, a menos que seu valor aumente durante
o resfriamento ou diminua durante o aquecimento.

Na equacdo (3.15), os subindices cool e heat referem-se ao formato das curvas
de resfriamento e aquecimento, 6 € a temperatura, e @ define a suavidade das
curvas. Como o modelo assume que o material é completamente vitreo na tempe-
ratura de transicao, o subindice trans especifica as propriedades do amortecimento
que garantem o estado vitreo (Z, ~ 1) na temperatura limite para o estado vitreo
0.

3.2. Algoritmo

Nesta secdo, o algoritmo de Boatti et al. (2016) é adaptado ao modelo atual
partindo do célculo da fragdo volumétrica da fase vitrea atual Zé, pela lei de evolu-
¢do (3.15) pelo pseudocddigo do algoritmo 1, presente no apéndice A.

No inicio de cada iteracdo, o algoritmo 1 determina Zi seguindo as equagdes

de evolugdo (3.15). Como existem duas equagoes para a fragao de volume da fase
vitrea Z,, uma faixa de valores iniciais € possivel, pois depende da fabricacdo da
peca. Para manter a compatibilidade com Boatti et al. (2016), o valor inicial de
Z, € definido como se o material tivesse sido aquecido a temperatura inicial, ou
seja, pela curva de aquecimento. Além disso, de acordo com a equacgdo (3.15),
como discutido na Se¢do 3.1.4, a fracdo volumétrica s6 pode aumentar quando
resfriando e diminuir quando aquecendo e ndo muda enquanto a temperatura €
constante. Na implementagdo do algoritmo em ABAQUS, foram consideradas pe-
quenas tolerancias para a determinacao do fluxo de calor a fim de evitar problemas
com o ruido numérico.

Com a fracdo de volume da fase vitrea determinada, as propriedades consti-
tutivas podem ser obtidas com as equagdes da secdo (3.1.3), como mostrado no
algoritmo 2, que também consta no apéndice A.

Primeiramente, os gradientes de deformacao permanente e plistico-vitreo sdao
mantidos constantes. Uma vez que o material possa passar a ser considerado total-
mente na fase borrachosa (6 > 6,), qualquer deformagéo plastica € regenerada e
a deformacao congelada pode evoluir com a equagdo (3.3), e o gradlente de defor-
macao plastico-vitreo pode ser igualado a identidade. Caso contrério, o dltimo é
constante a menos que o material esteja resfriando ou passando por uma deforma-
¢do plastica maior, onde a fol,, € definida como limiar, que € computado através
do algoritmo de return mapping do apéndice (C).

Finalmente, a tensdo Cauchy total € fornecida pela equacao (3.9).

3.3. Extracao dos parametros materiais

Neste trabalho s@o propostos dois métodos complementares para determinar e
refinar os parametros do material. O primeiro € um método analitico que produz
parametros preliminares com cdlculos relativamente simples, que podem entdo ser
otimizados pelo método numérico. Ambos os métodos foram desenvolvidos para
experimentos de retorno livre e validados com os dados experimentais de Yiping
Liu et al. (2006) e Volk et al. (2011).
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3.3.1. Método analitico

Os parametros de fixa¢do de forma imperfeita c;, (ver equagdo (3.3)) e recupe-
racdo incompleta ¢ (ver equagdo (3.4)) podem ser calculados por

. ('Sr_gi)
O P (3.16)

_ (er—4&)
c= —(8m — 8i) . (3.17)

juntamente dos parametros correspondentes mostrados na Figura 2 para experi-
mentos de retorno livre.

Fixagéo de Forma

m
A

Deformacao
Deformacgao

m

=

m

Low Temperatura High

Figura 2 — Deformacdes criticas para o célculo de ¢ e ¢, inspirados por C. Liu et al. (2007, p.
1553). €; € a deformacdo inicial, &, € a deformagdo tempordria, €¢ € a deformagéio
descarregada e €, € a deformacao recuperada final.

O primeiro passo € extrair os dados experimentais de tensdo e temperatura
para os testes de retorno livre e os dados de tensdo e temperatura das fases de
resfriamento e aquecimento separadamente. Em seguida, os dados experimentais
sdo ajustados a funcao

f=A-Z,+B, (3.18)

onde A e B sdo constantes de escala e translagdo, e Z, € a equagdo da fragdo
volumétrica inerente ao processo obtida pela rela¢ao (3.15)

O limite de escoamento R, € 0 pardmetro de encruamento do material /& po-
dem ser determinados a partir das curvas de tensdo-deformacdo de um teste de
compressdo em estado vitreo. As curvas ajustadas fornecem os parametros w ..,

Wheat> 07, . € B001. Com esses parametros obtidos, os resultados da simulacao para

heat
cada iteragdo sdo usados para calcular a distincia ¢ e as razoes C, € C, mostrados

na Figura 3. Feito isso, basta multiplicar os mdédulos de elasticidade das fases
vitrea e borrachosa pelas razdes e somar a distancia ¢ as respectivas temperaturas
de transicao.
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Figura 3 — Método iterativo: em laranja a primeira iteragdo, em vermelho a dltima iteracao,
em azul o ajuste da curva (3.18) e em preto os dados experimentais. Aqui, ¢ é a
diferencgas das temperaturas de transi¢do simuladas e ajustadas, C, € C, 820 as razao
entre os valores experimentais e simulados maximos e minimos, respectivamente.

25.0

025 ===2=crazsrcs pEstosoos

—— Ajuste Experimental
Primeira Iteragdo

-—- Ultima Iteracéo
Retorno Livre

22.5 A

0.20 A 20.0

17.5 4
0.15 A
15.0 A
12.5 A

10.0
—— Ajuste Experimental

0.05 1 Primeira Iterac&o

7.5

--- Ultima Iteragdo
0.004 <+ Retorno Livre

5.0 1

300K 310K 320K 330K 340K 350K 360K 300K 310K 320K 330K 340K 350K 360K

Temperatura Temperatura
(a) Resfriamento (b) Aquecimento

As razoes de otimizagdo podem ser calculadas como

exp . exp
B max(Gcool) B mzn(ccool) (3.19)
r — i 9 g . i * °
max(Gcool) mm(Gcool)

Ja os parametros ajustados podem ser obtidos usando

g _ ph8 i+1 _ pi

Ef1 =E" Crgy Oy = Opeas T ¢ - (3.20)

Este método pode ser usado de maneira recursiva, mas para um ajuste mais
fino um método numérico € proposto.

3.3.2. Método numérico

Nesta secao, um algoritmo de otimizagao numérico € apresentado para o refina-
mento dos parametros obtidos pelo método analitico discutido na se¢ao anterior.
Neste método numérico, utiliza-se os mecanismos de macros do ABAQUS para
que o processo de otimizagdo possa ser realizado em um codigo externo. Os cddi-
gos comunicam-se de maneira sincrona através de um protocolo TCP/IP. Primei-
ramente, a tarefa executada no software de elementos finitos extrai os parametros
iniciais do material (obtidos pelo método analitico) para entdo iniciar o procedi-
mento de otimizacdo. Em seguida, para cada iteracdo, a simulacao € executada e
os resultados sao enviados para o otimizador, como mostrado na Figura 4.

O cd6digo externo otimiza os parametros através de uma implementagao do
algoritmo COBYLA do pacote scikit-learn (PEDREGOSA et al., 2012), que mini-
miza a funcdo objetivo, onde os parametros de entrada sdo as constantes a serem
otimizadas e o erro de saida € definido pela diferenca absoluta média dado por

erro =~ [y} — £(6))| (3.21)
=0

onde y;"" sdo os pontos simulados, 6; as suas temperaturas correspondentes e f €

a curva ajustada pela equacgao (3.18) aos dados experimentais.
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Cabe notar que se deve primeiro otimizar os parametros de fixacdo imperfeita
e recuperacao de forma incompleta separadamente dos parametros de elasticidade
e fracdo volumétrica. Isso porque o acimulo de pardmetros favorece a formagao
de minimos locais, o que atrapalha o processo de otimizagao.

Figura 4 — Fluxograma de Otimizagao

ABAQUS Macro

Otimizador Externo

Legenda

[ Carrega Parametros Analiticos ]

Cria servidor em LAN

S

[
—

Alteragao no

v ' Banco de
Dados
Salva Parametros Aguarda Conexao ]
Conecta com o servidor via Algoritmo de Otimizagdo Processo
TCP/IP
Computa Parametros da Iteragao
[ Simular? ' Envia Sinal >
| Salva Pardmetros I
Nao' |Sim v
\ 4
- :
Simular

Aguarda Simulagdo

| Carrega Parametros I

Roda Simulagédo

i Recebe Sinal &
Carrega Resultados I Condigao

]

| Salva Resultados I Calcula Erro
v Nio Decisdo?
Simulagio Completa >—— - I
I Sim ()
() Terminar

Fim do Algoritmo

4. RESULTADOS

Para validar o modelo proposto, € apresentada uma comparagao dos resultados
simulados com dados experimentais e modelos da literatura. Primeiro, foi feita
uma comparac¢do entre Boatti et al. (2016) (que utiliza os ensaios de retorno livre
e fixo de Volk et al. (2011)) com os do presente modelo (que utiliza os parametros
calculados analiticamente conforme a Se¢do 3.3.1 e a etapa de otimizacao da Se-
¢d0 3.3.2). Outra comparacao foi realizada com os resultados de Xue et al. (2022)
e o modelo de Boatti et al. (2016) nos experimentos de retorno livre de Yiping Liu
et al. (2006). Esses experimentos niao foram apresentados em Boatti et al. (2016),
mas seu modelo foi aqui simulado através das propriedades analiticas da Tabela 2
para fins de comparacdo. Como as alteracdes realizadas ndo influenciam o com-
portamento do modelo de Boatti et al. (2016) nos ensaios de trefilagem ou fixacdo
a frio, estes foram omitidos, ja que s6 dependem do aquecimento, trazendo resulta-
dos i1dénticos. As simula¢des foram formuladas com os procedimentos expressos
na Figura 5, de acordo com o tipo de ensaio experimentado.
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Figura 5 — Condig¢des dos ensaios realizados, onde 6,, > 0,

A A
3 Solto Solto Fixo (O
8=
£
O
()
(o)
em
z 0,
S g
S
o g
> T[s] > T[s]
O 1 2 3 4 O 1 2 3 4 5
Retorno Livre Retorno Fixo

4.1. Experimento de retorno livre de Volk et al. (2011)

Os parametros do SMP de poliuretano de Volk et al. (2011) foram determina-
dos usando o método analitico apresentado na Secao 3.3.1 e os dados experimen-
tais para o retorno livre. Estes parametros foram entdo refinados com o método
numeérico discutido na se¢ao 3.3.2. Os parametros obtidos podem ser encontrados
na Tabela 1 e os resultados estdo presentes na Figura 6.

Tabela 1 — Parametros obtidos para os dados de Volk et al. (2011)

Propriedade =~ Método Analitico Método Numérico Unidade

c 0.97 0.97

Cp 0 0

E, 7 6.97 [MPa]

E, 3999.68 3999.68 [MPa]
Rpe 26 26 [MPa]

6, 298 298 K]
Orrans 19.91 47.36 [Kil]

0, 360 360 [K]
6001 312.14 309.65 K]
Opool 0.096 0.120 (K]
Oheat 334.32 334.32 (K]
Ohear 0.526 0.572 K]

V) 0.497 0.497

V3 0.3 0.3

h 0 0 [MPa]
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Figura 6 — Comparagdo dos dados experimentais de retorno livre: em vermelho os resultados
otimizados pelo método da Secdo 3.3.2, em laranja os resultados analiticos obtidos
pelo método da Sec¢do 3.3.1, em azul os resultados de Boatti et al. (2016) e em preto
os dados experimentais de Volk et al. (2011)
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Como esperado, o presente modelo apresentou resultados semelhantes para
a etapa de aquecimento, ao mesmo tempo provendo uma melhor aproximagdo
para o resfriamento. O deslocamento da curva de resfriamento otimizada € de-
vido as propriedades da curva ajustada serem a média entre as curvas de tensdo-
temperatura dos ensaios de retorno fixo e livre. Caso contrario, um ajuste melhor
seria possivel.

4.2. Experimento de retorno fixo de Volk et al. (2011)

Para reproduzir o ensaio de retorno fixo, o material € aquecido a uma tempe-
ratura igual ou superior a 6, e deformado. Entdo o material é resfriado a uma
temperatura inferior a 6, e liberado. Em seguida € aquecido e, quando a tempera-
tura estd prestes a chegar a 6,, a deformacao € restringida até que a temperatura
méxima seja alcancada (ver Figura 5). Os parametros do material utilizados foram
os mesmos do retorno livre da Tabela 1 e os resultados podem ser vistos na Figura
7. A razdo da curva de tensdo-temperatura estar abaixo dos valores experimentais
também se deve aos parametros materiais levarem em consideragdo ambos os ex-
perimentos de retorno livre e fixo.
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Figura 7 — Comparagdo dos dados experimentais de retorno fixo por Volk et al. (2011) e os
resultados de Boatti et al. (2016): em vermelho os resultados otimizados pelo método
da Sec¢do 3.3.2, em laranja os resultados analiticos obtidos pelo método da Secdo
3.3.1, em azul os resultados de Boatti et al. (2016) e em preto os dados experimentais
de Volk et al. (2011)
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4.3. Experimento de retorno livre de Y. Liu et al. (2006)

O mesmo método usado na Secao 4.1 também foi aplicado para simular o ex-
perimento de recuperacao livre de Yiping Liu et al. (2006). A fixacdo imperfeita
de forma c foi calculada a partir das deformacdes experimental e nominal maxima.
Ja arecuperagdo da forma foi assumida como perfeita com ¢, = 0 € os modulos de
elasticidade como os coeficientes de Poisson iniciais foram determinados usando
o mesmo método que C. Liu et al. (2007). O comportamento do material foi con-
siderado elastico na faixa experimental e, portanto, as propriedades relacionadas
a deformacao plastica foram assumidas como & =0 e R, = 25MPa. As mesmas
propriedades analiticas do material foram usadas para simulagdo do modelo de
Boatti et al. (2016) na Figura 8. Finalmente, as propriedades analiticas para este
tnico experimento foram otimizadas utilizando o método da Se¢do 3.3.2. Os mes-
mos resultados também sdao comparados com os de Xue et al. (2022).
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Tabela 2 — Parametros obtidos para os dados experimentais de Yiping Liu et al. (2006).

Propriedade = Método Analitico ~ Método Numérico  Unidade

c 0.926 0.926

Cp 0 0

E, 6.191 6.192 [MPa]

E, 566 567 [MPa]
Ry, 25 25 [MPa]

0, 273 273.08 K]

0, 357 357 (K]
O rans 1.022 1.243 (K]
6,001 291.55 291.55 K]
Opool 0.107 0.104 (K~ 1]
Ohear 329.6 329.6 (K~
Ohoar 0.357 0.357 K]

v, 0.497 0.497

Ve 0.3 0.3

h 0 0 [MPa]

Figura 8 — Comparacdo dos experimentos Yiping Liu et al. (2006) com o modelo de Boatti
et al. (2016), em azul, e Xue et al. (2022), em verde. Em vermelho os resultados
otimizados pelo método da Secdo 3.3.2, em laranja os resultados analiticos obtidos
pelo método da Se¢do 3.3.1 e em preto os dados experimentais de Yiping Liu et al.

(20006).
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5. CONCLUSAO

A adaptacdo do modelo constitutivo de Boatti et al. (2016) trouxe os resulta-
dos esperados para as curvas de tensdo-temperatura e, com a técnica de otimizagao
proposta na Sec¢do 3.3.2, os resultados do presente trabalho melhoraram conside-
ravelmente se comparados aos originais de Boatti et al. (2016). Pode se afirmar
que o objetivo do trabalho foi plenamente alcan¢ado, como fica evidente nas Figu-
ras 6, 7 e 8. Ainda mais, o processo numérico de otimizacao foi capaz de refinar
substancialmente os ajustes, que ja se mostravam melhores que os da literatura
comparada apenas pelo método analitico. Portanto, a formulacdo proposta pode
ser vista como bem sucedida, ndo apenas pelos bons resultados alcancados, mas
também porque pode demonstrar que a modelagem mecanica € capaz de simular
o comportamento de diversos tipos de SMPs termo-responsivos.

Evidentemente, o modelo ainda pode ser aprimorado. Partindo das relacdes
inerentes ao aquecimento, como foi evidenciado pelas Figuras 7(a) e 6(b), existe
uma disparidade entre as as temperaturas 0., nos dados experimentais, 0 que
causa que a simulagdo no caso do experimento de retorno fixo apresente uma dife-
renca de aproximadamente 5K entre as curvas. Ainda que possa ter sido causado
por diferencas materiais, a necessidade da correcdo realizada por ¢ ainda deve ser
investigada. Além disso, os dados de Volk et al. (2011) levam a crer que o médulo
de elasticidade da fase vitrea ainda deva aumentar em temperaturas inferiores a
0.

Ademais, como percebido por Boatti et al. (2016), o modelo desconsidera os
efeitos de viscoelasticidade e, portanto, serve apenas para uma analise macrosco-
pica, uma vez que sua natureza fenomenologica desconsidera as relagdes intrinse-
cas do material. Assim, futuros trabalhos devem considerar os efeitos de viscoelas-
ticidade, além de explorar as incongruéncias anteriormente mencionadas. Além
disso, pesquisas subsequentes devem incluir os efeitos de dilatacao térmica e va-
lidar o comportamento desses materiais em baixas temperaturas, uma vez que ha
uma falta de dados experimentais para condi¢des mais extremas, desenvolvendo
um procedimento sistematico mais rigoroso para a experimentacéo destes materi-
ais. Finalmente, também se deve incluir a natureza térmica e temporal da fixacdo
imperfeita e retorno incompleto, como investigado por Tobushi et al. (2008).
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Algoritmo 1: Calcular Z

Entradas: 6,6, |,Z,"'!

Determinagdo da transigdo de fase, equagdo (3.15)
1 Se i=0 Entao: Inicializa Varidveis:
Zi _ 1

2 g8 1+exp(wheat(9i_9heat))
3 (vaFfang7F)(ii—l) =1
4 Senao Se 6; > 6,_; Entao: Aquecimento
i 1
5 Zg __ 1+ex17_(wheat(6i—eheat)>
6 | SeZz, > Zg,_l Entdo: Z, ¢ constante
I i1
7 . Zg = Zg
8 Fim-Se
9

Senao Se 0; < 6;_; Entao: Resfriamento
1
1
1 __ I+exp(@p01 (0—6.p01))
10 Zg _1 + 1.+e)€p((0trans(9g—.9)+4)
1 | SeZz, < Zé_l Entio: Z, ¢ constante
I i1
12 . Zg = Zg
13 Fim-Se
14 Sendo Temperatura constante
i i1
15 3 Zg = Zg
16 Fim-Se
Saida :Zé,
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Algoritmo 2: Calcular relagdes constitutivas

Entrada:Gi,Gi_l,E’i],E{pEling
Inicializagdo

1 F = Filil

2 B = FlY

3 Se 6; > 0, Entao: Fase borrachosa

4 Ff =c(F,—1)+1; > Afixacdo de forma, equacio(3.3)
5 F =1

6 Sendo Fase vitrea ou mista

7 | F/=F/,

s |-

o | X5.  <—Eq. (3. 80)

10 | Se Hdev( b ﬂé) || — Rpg < tol,, ou aquecendo Entao: Passo elastico
1 ‘ F; trial |

12 | Senao Passo plastico

13 FP® +— Return mapping do apéndice C
14 Fim-Se

15 FP = cp(Fl.f—i—Fipg —2-I) +I> Tentativa: Eq. (3.4)

16 Se ||EF|| < ||EF ||| ou 6; > 6, ou aquecendo Entdo: FP é constante

17 ‘ Fl.p = F,Ii | > Tentativa ndo vélida

18 Senao Atualiza F?

19 ‘ FP = cP(F/ +FP —2.1)+1; > Recuperacio de forma, equacio(3.4)
20 Fim-Se

Determinagao dos gradientes de deformacao
21 F = FF 1>Eq (3.2)
2 F = FFf FP b Eq. (3.1c)
23 Flg FlgFf’g I>Eq (3.1b)
24 6 <— Eq. (3.9)
Saida :o

B. PROCEDIMENTO DE COLEMAN-NOLL

Inicia-se o procedimento de Coleman e Noll (1963) ao reescrever a desigual-

dade de Clausius-Duhem da equacdo (2.6) (BOATTI et al., 2016) como
Vo

—p‘P+Sg:Eg+SY:Er—pn9—quo. (B.1)

Incorporando as equacdes (3.7) na equacio (3.6), pode-se calcular ¥ como

oY . ovs owrs 0"
— g - P8 —
Y= 599 " Ze g B T Ze g E +(1 Zg)aEr

K. (B.2)
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Os termos relacionados com a plasticidade sdo tradicionalmente expressos pelo
gradiente de velocidade plastico, definido por

LIPS .— FPepprs—l (B.3)

A equacdo (B.2) € inserida em (B.1), substituindo os termos de (B.3), que
permite extrair as relacdes constitutivas

oA 43 oWes A 4

§ 7~ _wpg 12~ gpg-T | Z " th
Sé = BT =F aEegF SRS (B.4a)

- o A L 8‘Prh
S’ = T = SEer + 8Etr (B.4b)

oV
o¥s Ve oWYrs

8. _Wwre_~ — wpreT _es” — _ _wprs_ —  wpsT

X® .= —F 8EP8F =C SR F 8E1’8F , (B.44d)

onde X& ¢ a for¢a termodindmica relativa a deformacao plastica.

Aplicando o modelo de Saint Venant-Kirchhoff da equacdo (2.5) juntamente
com as consideragdes termodinamicas e de plasticidade vistas em Baghani et al.
(2013), Dettmer (2004), Reese et al. (2010) e Boatti et al. (2016), obtém-se

eg _ A% eg\12 g eg?
W= = [tr (E€)]" + pu8tr (E*°) (B.5a)
Pre — %h |EPS||* (B.5b)
A’r
W= (E) +u"tr (ET?) (B.5¢)
PE = —308Kk% (0 — Brer ) tr [EF] (B.5d)
(h = —3a'k’ (9 — Oref ) tr [Er] (B.5e)
0
W — 8 |(0—Ber) — Oln Gref] + (ufef—enif) (B.5f)
0
ref = ¢ [<9 ~ bher) —OIn 5 f] + (Uper — OM,) (B.5g)

onde o e Kk sdo os coeficientes de dilatacdo térmica e volumétricos da fases, A e
W os seus parametros de lamé e & € um parametro responsavel pelo encruamento
do material.

C. DERIVACAO PARA O RETURN MAPPING
Para satisfazer a Segunda Lei da Termodindmica, as dissipacdes mecanicas

devem ser positivas, que no caso isotrépico permite que o gradiente de velocidade
LL?¢ seja relacionado com a taxa de deformagao D¢ através de

L7¢ ~DP2 — %(Fngpg—l +FPeTgre Ty (C.1)
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fazendo com que a dissipa¢do mecanica possa ser expressa por
XE:LPE>0. (C.2)
Para garantir que essa dissipagdo mecanica seja positiva, assume-se a fungao

limite convexa
Fy = ||dev(X®)|| - R, (€3)

onde RP¢ ¢ a tensdo de escoamento do material. o
Aplicando a propriedade de normalidade, a lei de evolugdo é expressa com

regra de escoamento

,&Fy . dev(Xg)
Toxe = jdev(Xe)[|"

DPE — (C.4)

Uma descricdo mais detalhada destes procedimentos e parametros pode ser
encontrada em Adeeb (2011) e Dettmer (2004).

Considerando o gradiente de velocidade em (B.3) com a relagdo (C.1), a equa-
¢do (C.4) pode ser escrita como

. . dev(X8)
PE V7 / EP8
F ’}/‘ \dev(Xg)HF , (C.5)

onde Y € controlado pelas condi¢des de Karush-Kuhn-Tucker(KKT) (DETTMER,
2004; BOATTI et al., 2016) através de

y>0,F <0, 7Fy =0. (C.6)

Para integrar a equacdo (C.5), o mapeamento exponencial de Simo e Hughes
(1998) € aplicado, fornecendo a equacao de evolugdo para o gradiente de deforma-
¢do plastico da fase vitrea

dev(X8)
FP® = Ay———— | F}® C.7
= (81 ) 7
onde Ay = ftf’_ , Ydt e o subindice i indica a iteragéo.

Dessa forma, obtém-se FP¢ solucionando o seguinte sistema pelo procedimento
de Newton Raphson para as quantidades F/* e Ay:

pg dev(X§) ) pg
F;" —exp (Ayndewxf)n F2 o (C.8)
||dev(XF)|| — RPS
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