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4D printing technology creates digital composites with responsive properties. To
optimize their design, models using artificial intelligence and pixel/voxel data are being

developed.
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PLANEJAMENTO RACIONAL DE COMPOSITOS DIGITAIS POR IMPRESSAO
4D

Diego M. G. Kamura?
aDepartamento de Quimica Fundamental, Instituto de Quimica, Universidade Estadual de
Sao Paulo, 05508-900 Sao Paulo — SP, Brasil

Resumo:

A Industria 4.0, caracterizada pela integracdo de tecnologias digitais avangadas no ambiente
de producéo industrial, apresenta novas ferramentas criativas para o desenvolvimento de
materiais. Entre elas, a manufatura aditiva e a inteligéncia artificial. A combinacdo dessas
duas ferramentas proporcionou aos pesquisadores uma ampla gama de possibilidades no
design de materiais mais complexos, com funcionalidades inovadoras. Materiais digitais sdo
uma classe recente de compositos, onde as estruturas sdo pixelizadas/voxelizadas, permitindo
a construcdo de materiais hibridos complexos com uma composi¢do estrutural muito bem
definida. Esses materiais podem apresentar um comportamento responsivo previsivel e

ajustavel, gracas a algoritmos de aprendizado de maquina.
Palavras-chave: material digital; aprendizado de méaquina; manufatura aditiva, compdsitos

responsivos.
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RATIONAL DESIGN OF VIRTUAL COMPOSITES IN INDUSTRY 4.0

Industry 4.0, characterized by the integration of advanced digital technologies in the industrial
production environment, presents new creative tools for material development. Among them,
additive manufacturing and artificial intelligence. The combination of these two tools has
provided researchers with a wide range of possibilities in designing more complex materials
with innovative functionalities. Digital materials are a recent class of composites, where
structures are pixelated/voxelated, allowing for the construction of complex hybrid materials
with a very well-defined structural composition. These materials can exhibit predictable and

adjustable responsive behavior thanks to machine learning algorithms.

Keywords: digital material; machine learning; additive manufactory, responsive composites.
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INTRODUCAO

Ao longo de décadas de pesquisa, 0s materiais compasitos se tornaram elementos vitais
em diversas industrias, impulsionando os processos de design e fabricacdo em setores que
incluem automotivo, aeroespacial, construcdo, dispositivos vestiveis e estruturas
responsivas.® Projetar as caracteristicas dos compositos para atender a um alvo especifico é a
vantagem mais importante.? A esséncia dos compositos reside no fato de que dois ou mais
materiais base podem ser combinados em arquiteturas especificas para criar um novo material
com propriedades distintas e mensuraveis.® Essas caracteristicas de desempenho
personalizadas superam as dos materiais convencionais como metais, ceramicas ou polimeros
isolados, bem como funcionalidades Unicas, como resposta dindmica a estimulos externos e
morfologia responsiva.® Na medicina, por exemplo, os compésitos de Poliamida-
Politetrafluoroetileno (PA-PTFE) sdo preferiveis as ligas metalicas no tratamento de fratura
Ossea por fixacdo interna, devido a proximidade do modulo de resisténcia do 0sso, evitando
o enfraquecimento 6ésseo.*

Devido a grande possibilidade de mistura de materiais, os compositos fazem parte de
uma classe muito vasta e diversa, sendo possivel ser encontrada de forma natural como
madeira (matriz de lignina reforcada com fibras celulésicas), 0sso (matriz mineral reforcada
com fibras colagenas), entre outras.® Tipicamente sdo classificados pelo material que forma a

matriz, que é a fase continua, podendo ser um metal, um polimero ou um cerdmico. Ja a fase
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dispersa é mais abrangente, podendo ser fibras naturais, nano particulados, outros polimeros
etc.

Os métodos tradicionais para descobrir e projetar compdsitos costumam ser caros,
demorados e dependentes de tentativa e erro. Essas abordagens demandam grande esforco
humano, conhecimento especifico e, em certa medida, sorte. Como exemplo singular, o
projeto de compdsitos poliméricos resistentes ao desgaste envolve: Primeiro, a matriz deve
ter alta resisténcia a temperatura e alta resisténcia coesiva. Para reduzir a adesdo e o
coeficiente de atrito, lubrificantes internos como politetrafluoretileno e flocos de grafite sdo
frequentemente incorporados. Fibras curtas de aramida, vidro ou carbono sdo usadas para
aumentar a resisténcia a fluéncia, a dureza e a resisténcia a compressao da matriz polimérica,
e enchimentos adicionais que aumentam a condutividade térmica também séo de grande
vantagem. No processo de fabricacdo, alguns parametros-chave, como temperaturas de cura
e velocidade de fabricacdo, que governam a qualidade final dos compdsitos, também devem
ser analisados.>’

A correlacéo entre parametros simples e propriedades complexas podem ser descritas
por modelos matematicos derivados de dados experimentais, reduzindo drasticamente o
trabalho experimental para o projeto de novos compositos. Por esse motivo, tornou-se comum
0 uso de modelo de aprendizado de maquina (ML) de alta capacidade (redes neurais) para
interpolar e generalizar todo o espaco de design a partir de um conjunto de dados de amostra
rotulado com experimentos ou simulacdes.® Novas aplicagdes de ML, capazes de processar

grandes volumes de dados, identificar padrdes e tomar decisbes baseadas em algoritmos,
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tornaram-se ferramentas poderosas para engenheiros e pesquisadores que atuam nos campos
interdisciplinares da quimica, engenharia mecénica, ciéncia dos materiais, engenharia
biomédica e manufatura.”® Ao utilizar técnicas de ML para avancar na analise de dados e
modelagem computacional, o design de materiais compositos experimentou avangos
significativos, resultando em melhorias de desempenho, aumento de eficiéncia e maior
confiabilidade, porém os métodos tradicionais de fabricacdo limitaram o design de
compositos devido a dificuldade de colar dois ou mais materiais de base com adesdo forte.
As técnicas de fabricacdo de compdsitos foram restritas a processos de dispersdo ou
laminacdo, nos quais camadas sdo sobrepostas para formar uma pilha laminada e a resina é
aplicada as camadas secas ap0s a laminacdo estar completa, limitando a complexidade das
estruturas de compaositos fabricadas. No entanto, com os avancos da fabricacéo aditiva, agora
é possivel imprimir maltiplos materiais, permitindo a fabricacdo de compoésitos que variam
em material e propriedade em trés direcdes espaciais, e com praticamente qualquer geometria
e combinacOes complexas de materiais distintos.® Esses novos materiais, chamados de
materiais inteligentes (SMPs), comp&em a nova geracdo de compdsitos na industria 4.0, em
que a digitalizacao e a integracéo de tecnologias avancadas estdo transformando os processos
de fabricacdo. Esses materiais sdo projetados para se adaptar dinamicamente ao ambiente ou
estimulos especificos, incorporando propriedades responsivas que podem ser controladas

remotamente ou automaticamente.1:12
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TECNOLOGIA DE IMPRESSAO 4D: DESENVOLVIMENTO E PRODUCAO DE

COMPOSITOS REPONSIVOS

Modelagem por deposic¢édo fundida (FDM)

A tecnologia de Modelagem por Deposi¢do Fundida (FDM) é uma abordagem de
impressdo 4D acessivel e de facil utilizacdo, que dispensa reacfes quimicas durante o
processo.*> Neste método, ilustrado pela figura 1, filamentos solidos termoplasticos sdo
aquecidos e derretidos na extremidade de um bico controlado por computador, movendo-se
em uma trajetoria predefinida. Entre os materiais frequentemente empregados estao polimeros
de &cido poliatico (PLA), Policaprolactona (PCL), policarbonato, polietileno tereftalato e
polifenilsulfoxido.’®> Misturas de termoplasticos na extrusdo formam compdsitos, como
succinato de polibutileno com PLA que apresentam propriedade de memoria de forma e
demonstra-se promissor no campo biomédico devido o processo de embolia em um modelo

de aneurisma.
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Figura 1. Preparacdo de filamentos compostos de PBS/PLA e 0 esquematico da impresséo

3D por FDM

Sinterizacgao seletiva a laser (SLS)

A sinterizacdo seletiva a laser (SLS) é uma tecnologia de impressdo 4D baseada no
processo de fusdo em leito de pd. Proposta pela primeira vez por C.R. Dechard em 1989, é
uma das tecnologias de AM mais populares. O SLS utiliza dados de modelos 3D para
aumentar seletivamente a temperatura de uma area especifica no leito de p6 usando um laser.
Nesse método, ilustrado pela figura 2, um laser é utilizado para aquecer e fundir o material
em po, formando camadas que séo sobrepostas até que o objeto esteja completo. Esse processo
€ mais rapido e permite a criacdo de pecas mais resistentes, mas também € mais caro e requer

materiais mais especializados. Compositos podem ser formados pela mistura de pds de

5° Anais do Programa de Mestrado Profissional em Tecnologia Quimica e Bioquimica — 12° Workshop do Programa, 09/12/2024



5° Anais do Programa de Mestrado Profissional do
Instituto de Quimica da USP
12° Workshop do Programa — 09/12/2024

mestrado profissional do
instituto de quimica da USP

polimeros com pos de ligas metalicas, como a mistura de neodimio—ferro—boro (NdFeB) e

poliuretano (PU) termoplastico, que adquirem propriedade magnética apds a SLS.*

Sistema de
S — Laser
Rolo Laser | —
Produto Aquecimento local

|mpresso

Deposnto

Friod

Pistao

Figura 2. Representacdo do sistema de sinterizacao seletiva a laser

Impressao de multiplos materiais (MM3DP)

Trabalhos recentes demonstram que estruturas digitais formadas por polimeros com
diferentes temperaturas de transicdo vitrea (Tg), apresentam deformacdo previsivel
dependente da temperatura.’® A medida que a tecnologia de impress&o 4D evoluiu, surgiu a
pratica de combinar multiplos materiais com sistemas de impressdo cada vez mais
sofisticados para fabricar estruturas multimateriais em um Unico processo. Esse avanco
permite a criagdo de compositos com propriedades unicas, conhecidos como materiais
digitais, abrindo novas possibilidades de design e funcionalidade.*®

Uma abordagem comum para a MM3DP envolve a alternancia sequencial de bicos
para depositar diferentes materiais de impressdo. Um desafio significativo no método de

alternancia de bicos é a taxa lenta de troca de bicos, que prejudica a eficiéncia de producéo.
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Para lidar com esse problema, foram desenvolvidos designs de bicos, como bicos de mistura
ativa, de canal duplo ou estruturados em nicleo—casca. Recentemente, uma nova abordagem
de MM3DP com mdltiplos bicos, baseada em extruséo, foi desenvolvida permitindo uma taxa
de altern@ncia de materiais de impressdo de até 50 Hz. Essa impressora emprega atuadores
pneumaticos de alta velocidade para agilizar a troca de materiais, assegurando um controle

preciso e evitando qualquer mistura indesejada de tintas.

MATERIAIS DIGITAIS

O conceito de material digital (DM) é empregado para representar compoésitos
complexos e estruturas em grade de forma pixelada ou voxelizada, geralmente produzidos por
meio da impressao 3D. A figura 3 ilustra a correlacdo entre os conceitos de pixel e voxel. Em
estruturas planares 2D, cada pixel, e em estruturas 3D, cada voxel, representa uma grade de
um elemento material. A disposicdo local de diferentes materiais possibilita a obtencéo de
propriedades materiais extraordinérias nesses compostos. No entanto, a vasta gama de
possibilidades de combinacéo e distribuicdo de materiais torna a busca por combinacdes, uma

tarefa crucial extremamente desafiadora.’ '8
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Figura 3. Correlagéo entre pixel em estruturas 2D e voxel em estruturas 3D

Pesquisadores tém explorado modelos de Inteligéncia Artificial (1A), onde
pixels/voxels sdo utilizados como caracteristicas de entrada para otimizar o processo de
design de materiais digitais.”!61°20.24 Diversos modelos, desde regresséo linear simples e
algoritmos evolutivos até modelos mais complexos de aprendizado profundo em redes
neurais, foram aplicados na previsdo, otimizacdo e design de propriedades de compdsitos de
DM, tais como rigidez, resisténcia e tenacidade.” Abordagens de IA/ML foram empregadas
para prever e otimizar compdsitos de DM distribuindo seletivamente fases de materiais
macios e duros. Diferentes voxels de material sdo codificados como caracteristicas de entrada
para se adequarem a forma matematica dos modelos. Essa abordagem pode ser estendida para
prever a deformacéo sob varias distribuicbes de células unitarias, beneficiando o design de

atuadores flexiveis.?*
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INTELIGENCIA ARTIFICIAL NO DESIGN DE MATERIAIS DIGITAIS 4D

A inteligéncia artificial (1A) é empregada para lidar com tarefas complexas de maneira
analoga a forma como os humanos resolvem problemas. A figura 4 demonstra a variedade de
métodos dessa area, incluindo machine learning (aprendizado de maquina), deep learning
(aprendizado profundo) e ciéncia e dados. Essas abordagens capacitam os sistemas de IA a
aprender e tomar decisdes de forma autbnoma para realizar tarefas especificas. No machine
learning, os modelos de IA sdo treinados em grandes conjuntos de dados para identificar
padroes e fazer previsdes ou decisbes sem instrucBes explicitas de programacgdo. A
aprendizagem profunda, um subconjunto do aprendizado de maquina, utiliza redes neurais
artificiais com multiplas camadas para processar eficientemente dados complexos. Por outro
lado, a ciéncia de dados baseia-se em programacdo e com regras tradicionais e requer a
definicdo explicita de um conjunto de regras e condi¢des para os sistemas de 1A seguirem.
Ao combinar esses métodos diversos, os sistemas de |A podem demonstrar comportamento

inteligente e resolver problemas desafiadores.?!
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Figura 4. Relacéo entre inteligéncia artificial, aprendizado de maquina e aprendizado

profundo

Machine learning (ML)

O aprendizado de maquina (ML) é uma sub area da inteligéncia artificial (1A) que
capacita algoritmos a aprender com dados e experiéncias anteriores, sem a necessidade de
programacdo explicita. Essa capacidade permite que os algoritmos de ML desenvolvam
modelos que se adequem ao conhecimento adquirido dos dados, 0s quais Sdo posteriormente
utilizados para fazer previsbes ou tomar decisfes. Esses algoritmos destacam-se na
identificacdo de padrdes e relacionamentos nos dados, o que lIhes permite fazer previsdes
precisas ou tomar acdes apropriadas quando apresentados com novas entradas, previamente
ndo vistas. Essa capacidade de aprender com dados e generalizar para novas instancias € uma
caracteristica chave do aprendizado de méaquina, e sua aplicabilidade é vasta em diversos

dominios.?:22
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Como mencionado na figura 3, os algoritmos de aprendizado de maquina podem ser
geralmente classificados em quatro categorias principais: aprendizado supervisionado,
aprendizado nédo supervisionado, aprendizado semi supervisionado e aprendizado por reforco.
No aprendizado supervisionado, os algoritmos aprendem a partir de conjuntos de dados
categorizados para fazer previsdes ou tomar decisdes sobre novos dados. As categorias sdo
atribuidas manualmente, por exemplo, em um conjunto de imagens de animais, cada imagem
pode ser categorizada com o nome de cada animal, como ‘“cachorro” e “gato”. Essa
abordagem é amplamente utilizada em tarefas de regressao e classificacao, sendo fundamental
na previsédo de propriedades de materiais. Por outro lado, no aprendizado ndo supervisionado,
os algoritmos aprendem a identificar padrdes nos dados sem a necessidade de dados
categorizados prévios, enquanto o aprendizado semi supervisionado combina os dois tipos no
processo de treinamento, com um foco maior nos dados ndo categorizados. N&o sé isso, 0
aprendizado por reforco € uma abordagem distinta na qual os algoritmos interagem com
ambientes dindmicos, aprendendo por tentativa e erro para fazer previsfes ou tomar decisoes.
Embora seja menos comum na previséo de propriedades de materiais, o aprendizado por
reforco tem aplicacGes em areas como robotica e jogos. No contexto da previsdo de
propriedades de materiais, o foco geralmente recai sobre os modelos de aprendizado
supervisionado e ndo supervisionado, que podem ser adaptados para diversas tarefas, desde a
otimizacdo de processos até o desenvolvimento de novos materiais com propriedades

especificas. Esses modelos tém impulsionado significativamente o avanco da ciéncia e da
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tecnologia de materiais, permitindo uma abordagem mais &gil e precisa na concepcdo e na

previsdo de comportamentos de materiais em ambientes complexos e variaveis.??

Algoritmo evolutivo (EA)

Os algoritmos evolutivos constituem um método ndo deterministico que utiliza
técnicas biomiméticas baseadas na selecdo natural e na evolucdo para buscar a producédo de
"individuos" cada vez melhores, que correspondem as solucGes avaliadas, ap6s cada geracéo.
Além da selecdo natural baseada em aptidao, também conhecida como "a sobrevivéncia do
mais apto”, conceitos como mutagao e cruzamento, bem como populacbes contendo "pais™ e
"filhos", sdo apropriados e adaptados a cada problema. Um EA tipico envolve trés etapas
principais: selecdo, mutacdo e cruzamento. No inicio do algoritmo, é criada uma populagéo
de m solugdes candidatas, que sdo avaliadas com base em um critério de otimizacdo. Cada
membro da populacéo ¢ avaliado por meio de uma funcéo de aptiddo (F), que representa quao
bem o candidato se sai e é compardvel a uma funcdo objetivo em métodos de otimizacao
baseados em gradiente tradicionais. Apds a avaliacdo da populacdo inicial, uma nova
populacdo é criada selecionando uma parte dos individuos com melhor desempenho da
populacéo original.?? Este método é especialmente eficaz para encontrar solugées 6timas ou
aproximadamente 6timas em espacos de busca complexos ou quando as solu¢des ndo podem
ser facilmente determinadas por métodos analiticos tradicionais. Ele imita a evolucéo

bioldgica, permitindo que as solu¢Bes evoluam ao longo do tempo para se adaptar melhor as
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condigdes do ambiente de busca. Ao explorar amplamente o espago de busca e iterativamente
melhorar as solucdes ao longo de varias geracgdes, os algoritmos evolutivos demonstram uma
capacidade notavel de encontrar solucdes eficazes para uma ampla gama de problemas de
otimizacgdo.?

Em 2019, foi publicada uma proposta de estratégia de design baseada em um algoritmo
evolutivo, supervisionado por simulagéo de elementos finitos, para encontrar a distribuicdo
Otima de um composito digital constituido por um material termicamente responsivo e um
elastdbmero simples.??> O objetivo do estudo foi atingir uma forma alvo pré determinada
colocando os materiais em diferentes locais ao longo da estrutura. As formas pré definidas
foram a parabdlica e a sinusoidal. Para facilitar os estudos, trabalhou-se com estruturas
planares que foram parametrizadas em voxels com dimensdes de 0,5 mm x 0,5mm, rotulados
com “0” para material passivo e “1” para material responsivo. A estrutura codificada ¢
chamada de genoma. Para a avaliacdo dos modelos, foram utilizadas simulages de
deformacoes finitas do software ABAQUS, sendo selecionada a expansdo térmica para
mimetizar o comportamento do material ativo. As mutacGes foram geradas pelo método de
cruzamento de dois pontos bit-flip, que atribui a cada caracteristica no genoma uma
probabilidade de ser mutada. Os modelos gerados pelo algoritmo demonstraram que a
distribuicdo das fases ativas ndo era intuitiva, refor¢cando a necessidade de um algoritmo para
o0 design desses compositos.

Em 2023, foi divulgada um avango no modelo, sendo aplicado para dois compositos

constituidos de um material ativo, um utilizou um cristal liquido elastomérico e 0 outro um
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hidrogel, um material passivo e buracos.?® Os genomas foram construidos utilizando “0” para
buraco, “1” para material passivo e “2” para material ativo. Para as simulagdes no ABAQUS,
0s parametros de expansdo térmica e expansdo ansiotropica do cristal liquido foram
considerados como os de um material elastico, enquanto o hidrogel é foi considerado como
um material neo-Hookeano incompressivel. O estudo demonstrou com sucesso, uma
estratégia de design simplificada e com maior variedade de aplicagdo, em que as formas foram
definidas manualmente através de pontos de controle, excluindo a necessidade de formas com

férmulas matematicas definidas, além de considerar 0s espagos vazios na estrutura.

CONCLUSAO

A impressdo 4D esta permitindo a criacdo de compdsitos da nova geracdo com
estruturas extremamente complexas e capacidades funcionais inovadoras. A nova classe de
compositos, possibilitada pela impressdo 4D, sdo os materiais digitais responsivos, que
possuem potencial de aplicacdo pouco explorado devido, principalmente, pelo vasto nimero
de combinacg®es possiveis, tornando o design desses materiais extremamente dependente de
modelos gerados por inteligéncia artificial. Pesquisa continua e avangos no framework de IA,
algoritmos de ML e abordagens de modelagem hibrida irdo aprimorar ainda mais nossa

capacidade de projetar e desenvolver compdsitos para aplicagdes cada vez mais especificas.
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