20 24
: Congresso Brasileiro de Engenharia e Ciéncia dos Materiais
at 24 a 28 de Novembro de 2024 | Fortaleza - CE - Brasil
M

Ci

MceMss08-002

Uso e otimizacdo de métodos de machine learning e simulacio molecular na
obtencio de propriedades elasticas de vidros com bioatividade.
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De uma maneira geral, poucos estudos estdo disponiveis na literatura com valores de
propriedades mecanicas dos vidros com bioatividade. Propriedades elasticas sao
importantes numa série de aplicacdes como pegas monoliticas para dentes e ouvido,
malhas de fibras de vidro bioativo ou cobertura de proteses metalicas. A medicao de
propriedades mecanicas em larga escala esbarra na necessidade de uma grande demanda
de experimentos de sintese e subsequente teste das formulagdes. Métodos baseados na
mecanica estatistica com dindmica molecular vem sendo aplicados com regularidade no
levantamento de propriedades elasticas de outras classes de materiais com grande
economia de tempo e custos. No entanto, a demanda por recursos computacionais ainda
¢ muito alta. Aqui, propomos associar os métodos de machine learning para reduzir o
esfor¢o computacional e tornar mais acessivel ao pesquisador de sintese, o uso destes
recursos. Duas classes de vidros bioativos foram examinadas neste estudo, a serie classica
de Biovidros® e os formulados com Boro. Cinco diferentes modelos de machine learning
com crescentes grau de complexidade foram testados. Testamos o impacto no método de
machine learning quanto ao tratamento dos dados como diferentes métodos de otimizagao
(enxame e genético), representacdo de dados (ndo escalonado, escalonado e escalonado
por polindmio) e o nimero e espécies de pardmetros de entrada. Com base em dados
experimentais, foi possivel prever com bom grau de precisdo, usando simulacdo
molecular, os valores de modulo de Young da série de Biovidros® e da série formulada
com Boro. Dentre os modelos de machine learning testados o Random Forest ¢ Redes
Neurais Artificiais apresentaram os melhores resultados. A influéncia de cada um dos
elementos testados, inerentes ao método de machine learning, sdo discutidos com
detalhes.
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