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Resumo

A partir de ensaios experimentais de filmes finos utilizou-se uma metodologia de superficie de resposta iterativa
para estimar os parametros E (modulo de elasticidade) e K (coeficiente de deformagdo) considerando cada ensaio
como um evento independente. Ademais, os pardmetros encontrados foram utilizados para a simulacdo em
elementos finitos com uso do cddigo Ansys Mechanical APDL para comparar as curvas de forca vs deslocamento
experimentais e as simuladas. Encontram-se E com valores de 269 MPa com desvio-padrédo de 40 MPa, e para K
de 14 com desvio-padrdo de 2. Alem disso, foram propostas curvas tensdo-deformacao sintéticas, similares as
curvas experimentais, para analisar a influéncia das diferentes especificidades de um método estocastico e a
influéncia das incertezas. O método foi capaz de estimar os parametros com precisao de até 6,3% para a resolugdo
da forga utilizada. Porém, adicionada a incerteza da espessura, a precisdo do método cai para 22%.
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Abstract

From experimental thin film tests, an iterative response surface methodology was used to estimate the parameters
E (elasticity modulus) and K (strain coefficient) considering each test as an independent event. Furthermore, the
parameters found were used for the finite element simulation using the Ansys Mechanical APDL code to compare
the experimental and simulated force vs displacement curves. E are found to have values of 269 MPa with a
standard deviation of 40 MPa, and for K of 14 with a standard deviation of 2. In addition, synthetic stress-strain
curves, like the experimental curves, were proposed to analyze the influence of different specificities of a stochastic
method and the influence of uncertainties. The method was able to estimate the parameters with precision of up to
6.3% for the resolution of the force used. However, added to the thickness uncertainty, the accuracy of the method
drops to 22%.
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1. Introducéo

O polietileno apresenta diversos usos, como
embalagens e isolantes elétricos [1]. Este polimero
pode ser dividido em diferentes grupos, como o grupo
dos Polietilenos de Baixa Densidade (PEBD). Os
Polietilenos de Baixa Densidade (PEBDs) sdo
polimeros resistentes e flexiveis, devido a suas longas
ramificagbes que ndo tém grande compactagdo [1],
caracteristica de materiais semicristalinos [2]. Esse

material é amplamente utilizado devido a farta
disponibilidade, baixo custo, boa processabilidade,
baixa demanda de energia para 0 seu processamento e
resisténcia a produtos quimicos e ambientes agressivos
[3].

Devido a grande utilizacdo em forma de filme [4], as
caracteristicas mecanicas apresentadas para essa
geometria merecem ser estudadas. Por meio da
Norma ASTM D 882 [5] pode-se determinar
propriedades de resisténcia a tragdo dos plasticos na



forma de folhas finas e filmes (menos de 1,0 mm de

espessura).
Para avaliar as propriedades desse material, utilizam-
se ensaios mecanicos baseados na

Norma ASTM D 882 [5]. A partir dos resultados
experimentais, pode-se propor modelos matematicos
que representem o comportamento mecanico, com
emprego de equacdes constitutivas e seus pardmetros.
O presente trabalho apresenta métodos computacionais
que sdo utilizados para estimar os pardmetros para um
modelo constitutivo para polimero semicristalino [6]
com dois parametros, além de analisar a influéncia da
dispersdo da espessura na simulacdo de curvas
sintéticas.

2. Métodos

O modelo criado estima pardmetros de uma equagéo de
polimeros semicristalinos que gera a resposta do
modelo numérico, ap6s otimizagdo, com as
propriedades do ensaio seguindo a Norma
ASTM D882 até o deslocamento de 20 mm. Além
disso, utilizou-se o software Ansys Mechanical APDL,
com o método de elementos finitos, para a simulagéo.
Ap0s esses procedimentos, foi realizado um estudo
com curvas sintétitcas, a fim de averiguar a precisao do
método de estimativa de parametros. As diferentes
etapas sdo detalhadas nas se¢Bes seguintes.

2.1. Método Constitutivo

Uma equacdo constitutiva de polimeros semicristalinos
(Equacdo 1) a dois parametros, E (modulo de
elasticidade) e K (coeficiente de deformac&o), onde g,
representa a tensdo real do modelo e € a deformacéo
real [6], foi utilizada para simular o comportamento
mecanico.

&

=E1+K£

oM 1)
O modelo foi escolhido devido a capacidade de
representar as curvas nao lineares. Foi escolhido
estudar o material para a faixa de deformacéo de 0-0,5,
considerando um ensaio com corpo de prova de
comprimento 90 mm e um deslocamento maximo de
20 mm, visto que grande maioria dos componentes
mecanicos sdo submetidos a carregamentos dentro do
regime elastico [7]. No entanto, utilizou-se o inicio da
regido plastica para analisar a tendéncia da curva. Para
estimar os parametros, o método de superficie de
resposta foi usado, com intuito de minimizar a
diferenga entre as curvas forca vs deslocamento
experimentais e numéricas.

2.2. Dados experimentais
O polietileno de baixa densidade (LDPE) grade 352E,

da Dow Chemical Company, fornecido pela Lanxes,
foi utilizado na producédo de nove corpos de prova em
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forma de filmes com dimensoes
(L= 90mm,w = 10 mm) e espessura (t) conforme
mostrada na Tabela 1.

Tabela 1. Espessuras dos corpos de prova.
CP t (mm)

0,016
0,012
0,013
0,015
0,014
0,015
0,013
0,011
9 0,014
Fonte: Elaboragéo propria
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Os corpos de prova foram ensaiados conforme a
Norma ASTM D 882, que consiste na determinacéo de
propriedades de resisténcia a tracdo dos polimeros na
forma filmes (menos de 1,0 mm de espessura). As
curvas obtidas de forca vs deslocamento estdo
representadas na Figura 1.

25

o 10 20 30 40 50 60 70
Deslocamento (mm)

Figura 1 — Forca vs deslocamento dos diferentes
corpos de prova. Fonte: Elaboragdo propria.

Para melhor representacdo das curvas de forma mais
suave e evitar as limitagdes na resolucdo quando da
conversdo analdgica-digital do sinal de carga, obteve-
Se curvas suaves por meio de um pos-tratamento com
splines [8]. As curvas forca vs deslocamento foram
ajustadas por meio de splines robustas [9] com
caracteristicas de funcdo monotona crescente, o que
preserva a relacdo de ordem e aclividade da curva.

2.3. Pos-tratamento

As curvas tensdes vs deformacdes reais ajustadas por
splines foram empregadas nas Equaces (2) e (3),

on =22 (149) )

wt L




Simulag&o e otimizagdo do comportamento mecénico de filmes poliméricos 3

g =1In (1 + g) 3)
L

onde o representa a tenséo real, ez a deformagéo real,

F,.p, a forca experimental, d o deslocamento, w a

largura, t a espessura (Tabela 1) e L o comprimento do

corpo de prova.

2.4. Otimizacao

A etapa de otimizacdo compreendeu a estimativa
inicial, os limites superiores e inferiores da superficie
de resposta, 0 método de superficie de resposta e 0
método gradiente e, por fim, a definicdo do candidato
a minimo local.

2.4.1. Pardmetros de inicializac&o e seus limites

Com as curvas tensdo e deformagdo reais, definiu-se o
E, (modulo de elasticidade) como % para a deformagéo

e=001 e o K, (coeficiente de deformacio)
(Equagédo 4), isolando o da Equacdo Modelo (1) [6]
com tensdo (o) e deformagdo (¢) no ponto 0,3
(escolhido arbitrariamente).

K==-- (4)

o &

Entdo, com a estimativa inicial dos parametros E, e K,
definiu-se os limites superiores e inferiores de cada
pardmetro para a construcdo da primeira superficie de
resposta (Tabela 2).

Tabela 2. Limites dos pardmetros E, e K,

Ey Ky
Max 20E, 12K,
Min 0,5 EO 0,5 KO

Fonte: Elaboragdo propria
2.4.2. Minimizagéo do parametro SEE

0 parametro Standard Error of the Estimate (SEE) (5)
foi minimizado ao avaliar a distancia entre a tenséo
obtida pelos dados experimentais (Equagéo 2) e tenséo
obtida do modelo constitutivo (Equagdo 1) utilizando
os valores de E e K da Tabela2. Um peso de
ponderacdo foi adicionado a forma cléssica do SEE
com o intuito de priorizar as respostas com menores
deformac0es. Tal ponderagdo assegura que o modelo
reproduza bem o inicio da curva, onde a tensao cresce
rapidamente com a deformacéo.

SEE = Z [@“’1)] 5)

SEE é o termo a ser minimizado, i é o indice dos
diferentes pontos, N é igual a 600, nimero total de

i
Emax—¢R

2
pontos e P; = ( 1 ) 0 peso adotado.
R

2.4.3. Superficie de resposta e utilizacdo do método
gradiente

Com o intuito de se construir uma superficie de
resposta, foram considerados pontos igualmente
espacados, sendo 10 valores de E, e 10 valores de K,
(dentro do intervalo ja definido), totalizando
100 pontos. Cada ponto possui 0 SEE associado,
gerando uma superficie com os eixos (E, K, SEE).

Com os pontos definidos, implementou-se uma

superficie de resposta de segundo grau que pudesse
representar a tendéncia dos pontos (Figura 2), além de

utilizar um peso que valorizasse 0s pontos com
1

SEE’

menores valores de SEE da formade P, =

20 ,/

250 300
200

E(MPa)

Figura 2 — Superficie de resposta de segundo grau a

partir dos 100 pontos na malha com ponderacao para
baixo SEE. Fonte: Elaboracao propria.

K 100 190

Apoés a criacdo da superficie, utilizou-se 0o método
gradiente na superficie, para encontrar 0s pontos
candidatos que apresentavam menores valores de SEE.
Para se utilizar o método gradiente, encontra-se a
equacdo da superficie, deriva-se em relacdo a K e a E
para encontrar o caminho a ser seguido em SEE. O
caminho seguido no gradiente para cada corpo de prova
simulados esta representado na Figura 3, feito para a
amostra 1.



100 150 200 250 300 350
E(MPa)
Figura 3 — Caminho seguido pelas simulac¢des no
gradiente para o corpo de prova 1. Fonte: Elaboragéo
prépria.

2.4.4. Defini¢do do candidato a minimo local

Apos a definigdo do candidato a minimo local, utilizou-
se 0 modelo novamente, no entanto, além dos 100
pontos, sdo adicionados os candidatos. Como estes
pontos apresentam menor SEE, ou seja, maior P2, eles
sdo mais relevantes para a criagdo da superficie
(Figura 4). Esta abordagem foi utilizada até que SEE
chegasse ao menor valor possivel.

300
250

200

K 100 E(MPa)

Figura 4 — Superficie com 100 pontos mais 0s
candidatos. Fonte: Elaboragdo propria.

O critério de parada utilizado foi SEE < 0,1. Apos
obter os valores de E e K otimizados, eles foram
utilizados nas simulagcBes do método de elementos
finitos (MEF) no codigo Ansys.

2.5. Modelo de elementos finitos

Para 0 modelo de elementos finitos utilizou-se o cédigo
Ansys Mechanical APDL v19, com malha e geometria
(Figura5.a) contendo 3600 elementos do tipo
PLANE183 (Figura 5.b), elementos em 2D e 8 nos,
definidos com tensdes planas com espessura constante
e curva tensdo vs. deformacéo por modelo multilinear
(Figura 5.c), obtido no modelo anterior. As defini¢des
de condigdes limites implementados se assemelham ao
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comportamento do ensaio, na qual a regido inferior se
encontra engastada, presa pelas garras da ferramenta
(Figura 5.a) e a regido superior deslocando até 20 mm
apenas no eixo y, com limitagdo no eixo x (Figura 5.a).

c)

Figura 5 — Defini¢fes do modelo empregado:
(a) geometria e malha, (b) elemento PLANE183 e
(c) Curva tensdo vs deformagdo MULTILINEAR.

Fonte: Elaboragdo propria.

Apos a simulagdo, exporta-se as forgas no engaste e 0
deslocamento implementado para a simulacéo, fazendo
assim uma curva forca simulada Fy,sys VS dgyys
simulado. As simulagcdes no MEF foram representadas
até o deslocamento de 20 mm, que corresponde a cerca
de um terco da deformacdo maxima do polimero, com
intuito de concentrar o peso relativo no inicio da curva.
Tem-se assim as curvas forca vs deslocamento
simuladas e experimentais.

2.6. Dados sintéticos

O modelo sintético consiste na criagdo de curvas
simuladas que apresentem caracteristicas semelhantes
as nove curvas experimentais (Figura 6). Essas curvas
foram obtidas utilizando a Equagdo 1, média e desvios-
padrbes dos nove casos, com distribuigdo estatistica
para E (Figura7), K (Figura8) e ¢t (Figura9). A
distribuicdo gama foi usada para os parametros E e t
visto que eles sdo sempre positivos [10]. K teve
distribuicdo normal. O desvio-padrdo e media desses
parametros foram definidos ap6s a utilizagdo do
método de superficie para as curvas experimentais
(Tabela 3), para a espessura t (média igual a 0,014 mm
e desvio-padrdo de 0,002 mm), para E (média
264,90 MPa e desvio-padrdo de 40,10 MPa) e para K
(média 0,23 e desvio-padrdo de 0,04).
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Forga com ruido e filtro (N)

0 10 20 30 40 50 60
Deslocamento (mm)

Figura 6 — 50000 curvas sintéticas forga vs
deslocamento. Fonte: Elaboragdo propria
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Figura 7 — Distribuicdo gama para o parametro E
Fonte: Elaboragdo propria

Quantidade de pontos

0
0.006 0.008 0.01 0.012 0.014 0.016 0.018 0.02 0.0220.024
t (mm)

Figura 8 — Distribuicdo gama para o pardmetro ¢
Fonte: Elaboracédo propria
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Figura 9 — Distribuico normal para o parametro K
Fonte: Elaboracéo propria

Definiu-se um deslocamento semelhante ao que foi
utilizado na condigdo experimental e obteve-se pela
Equaco 1 a tensdo real do modelo. Apds isso,
transformou-se a tensdo real em tensdo de engenharia
e para forca, enquanto a deformagdo real foi
transformada para deformac&o de engenharia e por fim
para deslocamento. Com as curvas forga e
deslocamento obtidas, adicionou-se ruido branco
utilizando o cédigo do Matlab awgn que adiciona ruido
branco gaussiano ao vetor selecionado (forca), até se
aproximar do modelo real com definicdo de
distribuicdo gaussiana com 30 dBW de variacg&o.

Para se assemelhar as curvas obtidas das curvas
experimentais, fez-se um modelo degrau, cujas forcas
pertenciam a valores multiplos de 0,17 N, semelhante
ao modelo experimental devido a limitagdo da célula
de carga usada experimentalmente.

A escolha do nimero de pontos foi definida apds
estudo de convergéncia das distribuicdes, pela média e
andlise do segundo momento, com menor variagdo dos
pontos ap6s 50000 pontos [11]

Com as curvas obtidas, utilizou-se o0 método descrito
nas secdes 2.3 a 2.4 para obtencdo de valoresde E e K,
adotando espessuras conhecidas e espessuras com
dispersdo de medicdo experimental.

2.6.1. Disperséo da espessura

Para representar a dispersdo da espessura foi
adicionado um erro experimental, com distribuicdo
normal truncada em —0,005 e 0,005 mm com média
em 0. Assim, a espessura esteve limitada entre t —
0,005at + 0,005 mm.

Essa distribuicdo provém da capacidade de resolugdo
do espessimetro analégico utilizado para medicdo
experimental, na qual sua menor resolucdo é 0,01 mm,
portanto, o erro de escala € metade da menor diviséo e

. 0,01
igual a—— mm.

Para averiguar a importancia da disperséo da espessura
nos parametros, comparou-se 0s valores utilizando
espessura definida pela distribuicdo gama (Figura 8) e
adicionando a ela o erro experimental.



3. Resultados

Os resultados obtidos ap6s a simulacdo de todos os
filmes com diferentes espessuras demonstraram 0s
valores de E e K, que minimizavam a diferenca entre
a curva forca e deslocamento experimental e a
simulada.

Esses resultados foram obtidos por meio das curvas
experimentais e por meio das curvas sintéticas.

3.1. Resultados partindo das curvas experimentais

Primeiramente, demonstra-se a spline utilizada para
representar os valores de forca x deslocamento
experimental (Figura 10) e para os valores da curva
tensdo e deformacéo real (Figura 11) para o corpo de
prova 1 (Tabela 1)
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4 6 8 10 12 14 16 18 20
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ot

Figura 10 — Aproximacéo tipo spline para a curva
forca vs deslocamento experimental do corpo de
prova 1. Fonte: Elaboragdo propria.

—
10+ ene
-

Tensdo Real (MPa)
S = W s A N w0 O
-

0.05 0.1 0.15 0.2
Deformagio Real
Figura 11 — Aproximag&o tipo spline para a curva
tensdo e deformacdo experimental. Fonte: Elaboracdo
prépria.

Percebe-se que as curvas sdo representativas em
relacdo aos pontos experimentais, apesar da grande
variacdo dos valores experimentais. Nota-se uma
regido de maior aproximacdo dos valores, na faixa de
E =220 —-280MPa e K =11 — 15. Os valores dos
parametros E, K e SEE para cada espessura do filme
estdo representados na Tabela 3.
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Tabela 3. Valores otimizados de E, K e SEE para as
diferentes espessuras.

t(mm) | E (MPa) K SEE
0011 | 23040 | 11,27 | 0.17
0,012 | 33383 | 17,09 | 0,26
0013 | 25362 | 14,51 | 022
0013 | 262,69 | 12,44 | 0,19
0,014 | 317,34 | 1544 | 0,30
0,014 | 287.41 | 15,67 | 0.25
0015 | 22624 | 11,98 | 0,23
0,015 | 25049 | 13,03 | 0.25
0,016 | 222,10 | 17,76 | 0,20
Média | 0014 | 26490 | 14.35 | 0,23
Desvio- |4 400 | 40,10 | 230 | 0,04
padrdo

Fonte: Elaboragdo propria.

Para o deslocamento previamente definido de 20 mm,
e com o menor SEE a curva forca vs eslocamento ¢
vista na Figura 12.

0.8

0.6

Forga (N)

0.4

02F,

ANSYS
EXPERIMENTAL

0

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
Deslocamento (mm)
Figura 12 — Curva modelada e pontos experimentais
para menor SEE.

Em comparagdo com todos os modelos das splines
(Figura 13) e todos os modelos calculados pelo codigo
de elementos finitos pode-se obter um intervalo de
valores maximos e minimos para as forcas.

2.0
1.8
16
14

12

ga (N)

= 1.0
0.8

Foi

0.6

0.4

0.2
0

ANSYS
SPLINES

0 2 4 6 8 10 12 14 16
Deslocamento (mm)

18 20

Figura 13 — Curvas forc¢a vs deslocamento das splines
e do modelo de elementos finitos. Fonte: Elaboragédo
propria.
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Para a comparacao entre uma das curvas dos corpos de
prova e uma curva calculado por meio do Ansys,
percebe-se a coeréncia do modelo, principalmente no
inicio da curva (Figura 14).

Forga (N)
=

0.2 ———ANSYS

———SPLINES
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
Deslocamento (mm)

Figura 14 — Modelo experimental e numérico.
Fonte: Elaboragao propria.

3.2. Resultados partindo das curvas sintéticas

Dado que a medida da espessura do filme apresenta
sempre dispersdo, 50000 curvas sintéticas foram
geradas as distribuicbes de E e K para as espessuras
conhecidas e desconhecidas.

A andlise Bland-Altman [12] permite conhecer a
distribuicdo entre a média e sua dispersdo. Esta analise
foi usada para os pardmetros E (Figura 15) e K com
espessura conhecida (Figura 16).

E (MPa)

RPC: 22 (8.3%)
CV: 4.3%

'.’]‘.F! 21(+1968D)
@

-1.2 [p=0.00)

.23 (-1.965D)

100 200 300 400 500
E(MPa)
Figura 15 — Analise Bland-Altman para E com
espessura conhecida. Fonte: Elaboracéo propria.

K

RPC: 1.8 (13%)
£V 6.3%

. 1.6(+1968D)

AK

-0.16 [p=0.00]

" 1.9(-1.968D)

5 10 15 20 25

Figura 16— Bland-Altman para K com espessura
conhecida. Fonte: Elaboracéo prépria.

Percebe-se que a maioria dos resultados estdo dentro
do desvio-padrdo, com 6,3% de desvio padrao.

Além disso, tem-se a correlacdo entre os termos pela
média e o valor de E e K, tracando uma reta para
correlagdo. O E = 1,01E — 3,96 € a reta de correlagéo
entre 0 E da distribuicdo inicial e o E encontrado pelo
modelo de superficie (Figura 17), onde E é a média de
E. Nessa curva, quanto mais préximo de 1 o r, melhor
é a correlacdo entre os valores, nesse caso encontra-se
uma boa correlagdo de r? = 0,93.

500 | E = 1,01F — 3,96 a
r? =093
n = 50000
—, 400
[~
A,
E 300
[£1]
200

100
100 200 300 400 500

E (MPa)
Figura 17 — Correlagdo entre E e sua distribuicdo na
superficie. Fonte: Elaboracéo propria.

Para 0 K, a reta de correlagdo foi K = 1,01K — 3,96,
na qual a resposta é o K da distribuicdo inicial e 0 K
encontrado pelo modelo de superficie (Figura 18),
onde K é a média de K. Nessa curva, 0 r encontra-se
uma boa correlagdo de 7* = 0,85. A curva pontilhada
corresponde a correlagdo linear ideal, 7* = 1,00 e a
cheia, a real.

g =094K + 0,66

r? =0,85
n = 50000

Figura 18 — Correlacdo entre K e sua distribuicdo
sobre a superficie. Fonte: Elaboracdo propria.
A dispersdo de E em relagdo & média é mais
homogénea e isto produz uma correlagdo mais proxima
do ideal. Enquanto o coeficiente de deformacgdo tem
maior dispersdo para médias mais elevadas, e
consequentemente a correlacdo € pior nestes casos.

No entanto, o efeito da dispersdo da espessura,
percebeu-se que o pardmetro E é sensivel a variagdo da
espessura, com % = 0,33 e desvio-padrio de 22%. O
pardmetro K ndo sofre influéncia dessa dispersdo, com
r? = 0,85 e desvio-padrio de 6,4%.



4. Conclusdes

A partir de curvas de tracdo experimentais de filmes de
polietileno de baixa densidade (PEBD) e de um modelo
de equacdo constitutiva pdde-se encontrar os valores
6timos do mddulo de elasticidade E e do coeficiente de
deformacdo K que definem o comportamento
mecénico em trag&o.

O uso de superficie de resposta iterativa em conjunto
com a busca do minimo pelo gradiente funcionou bem
para o conjunto de dados.

A verificagdo do modelo com as curvas sintéticas
demonstra os parametros E, médulo de elasticidade, e
0 pardmetro K, coeficiente de deformacéo,
apresentaram boas aproximacdes com um desvio-
padrdo de no méximo 6,3%. No entanto, para que isso
seja possivel, a espessura deve ter valores consistentes,
sem grande dispersdo. Alguns testes foram realizados
para espessuras desconhecidas com aplicacdo de erro
experimental e ocasionou em variacdo dos resultados
do médulo de elasticidade, enquanto o coeficiente de
deformacéo néo foi alterado.

Conclui-se que para as condigdes experimentais
apresentadas, com inadequada escala de carga medida
e dispersdo na medida da espessura, o modelo
apresentou pequeno desvio-padrdo, permitindo ajustar
0 comportamento mecénico de filmes poliméricos.
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