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Resumen. El modelado computacional multiescala permite disefiar matrices fibrosas sintéticas para re-
producir el comportamiento mecanico de tejidos biolégicos. El objetivo de este trabajo es desarrollar
un método para obtener disefios CAD de tejidos artificiales (scaffolds) para ensayos uniaxiales in-silico
automatizados. Se desarroll6 un software para generar automdticamente una biblioteca paramétrica de
geometrias a fin de reemplazar microestructuras de tejido complejas. Se realizaron ensayos de traccién
in-silico, se presentaron los resultados obtenidos y discusién en relacién con las variaciones geométricas
estudiadas.

Keywords: Automated parametric modeling, Biomimetic nanofibrous scaffolds, Finite Elements Method,
In-silico testing, Hyperelasticity.

Abstract. Multiscale computational modeling allows the design of synthetic fibrous matrices to repro-
duce the mechanical behavior of biological tissues. The aim of this work is to develop a method to obtain
CAD designs of artificial tissues (scaffolds) for automated in-silico uniaxial testing. A software was
developed to automatically generate a parametric library of geometries to replace complex tissue micros-
tructures. In-silico tensile tests were performed, the results obtained were presented and a discussion was
made regarding the geometric variations studied.
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1. INTRODUCCION

En la bioingenieria se utiliza muy frecuentemente la imitacion de la naturaleza (biomimesis)
para el disefio de estructuras y dispositivos (Li et al., 2021; van Kampen et al., 2024). El disefio
in-silico permite la generacion de estructuras multicapa con una misma geometria de base, asi
como también la combinacién de diferentes formas basicas para imitar una microestructura tisu-
lar mucho mas compleja (Singh et al., 2015). El desarrollo de geometrias paramétricas virtuales
resuelve la necesidad de disefiar cada microestructura por separado y unirlas mecanicamente a
posteriori. Estas técnicas se pueden utilizar tanto para imprimir las estructuras como también
para modelar sus respuestas mecénicas usando, por ejemplo, el Método de Elementos Finitos
(FEA) de manera automatizada y més efectiva (Geris et al., 2018) e incluso hacer evaluaciones
de integridad estructural (Gierig et al., 2023). Se involucran técnicas de optimizacién, como la
utilizacion de redes neuronales e inteligencia artificial, que necesitan grandes cantidades de da-
tos de entrenamiento, como por ejemplo, las respuestas mecdnicas de las diferentes topologias.
Este requerimiento es la motivacion para la creacion de un software especifico para proveer esos
datos.

El software que se presenta en este trabajo creado para el manejo y la ejecucion del calculo
estd basado en el paradigma de Programacion Orientada a Objetos (Gamma et al., 1994), y
permite la generacion répida y desatendida de una amplia gama de matrices con geometrias
diversas. Estas matrices son creadas en la forma de probetas de traccion uniaxial para ensayos
in-silico, que ademds puedan ser reproducidos en fisico. El software elaborado gestiona también
la preparacion y ejecucion de las secuencias de cdlculo por el Método de Elementos Finitos.

La estructura de datos que se disefié para representar las geometrias puede cubrir todas las
variaciones en un espacio multidimensional de posibilidades de las muestras.

Se realizaron célculos de fuerzas en ensayos de traccion in-silico para los que se utiliza-
ron muestras de una sola fibra para caracterizacién de su respuesta individual y a efectos de
demostrar las posibilidades de la herramienta computacional.

Este trabajo forma parte de una linea de investigacion en la creacion de estructuras biomi-
méticas para el reemplazo de tejido muscular y arterial (Montini Ballarin et al., 2014; Montini-
Ballarin et al., 2017; Caballero et al., 2022). El objetivo general es obtener respuestas mecédnicas
de tejidos artificiales que sean lo mds cercanas al comportamiento del tejido bioldgico.

2. METODOS
2.1. Estructuras de datos

Se decidi6 utilizar una estructura de datos anidada para poder describir adecuadamente las
multiples posibilidades de generacion de geometrias.
Los pardmetros a determinar para cada muestra fueron los siguientes:

H: Alto de la probeta (distancia entre mordazas).

L: Ancho de la probeta.

D: Didmetro de fibras

f: Factor de solapamiento de capas (siendo: 0,0 < £ < 1,0)

layers: Lista de capas (debe existir al menos una capa).
shape: Funcién de forma de fibra: (0: recta, 1: sinusoidal, 2: sinusoidal al cuadrado, 3:
omega), una sola longitud de onda o funcién continua.
p0: Pardmetro que depende de cada funcién de forma, por ejemplo: amplitud de onda.
pl: Pardmetro que depende de cada funcion de forma, por ejemplo: frecuencia espacial.
p2: Pardmetro que depende de cada funcién de forma.
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angle: Angulo de inclinacién respecto de la longitud.
d: Separacidn perpendicular entre generatrices de fibras.
d0: Offset del grupo de fibras respecto de la linea media de la muestra.
single: Pardametro de unicidad de forma de onda (0: una sola longitud de onda, # 0:
funcion continua).
Ds: Lista de variaciones de didmetro de fibra (puede estar vacia).
shape: Funcién de forma de la variacién de didmetro: (0: recta, 1: sinusoidal, 2:
sinusoidal al cuadrado, 3: omega), una sola longitud de onda o funcién continua.
p0: Pardmetro que depende de cada funcién de forma, por ej.: amplitud de onda.
pl: Pardmetro que depende de cada funcidn de forma, por ej.: frecuencia espacial.
p2: Pardmetro que depende de cada funcién de forma.
single: Pardmetro de unicidad de forma de onda (0: una sola longitud de onda, # 0:
funcion continua).

Y
%
§§

N

|
w
=
[

=
m
(=

dd: 0.0
single: 0.0
Ds:
- shape: 2
R po: 0.25

pl: 10
“L single: 1

Figura 1: Probeta de ensayo uniaxial in-silico con algunas variaciones de geometria para ejemplificar las posi-
bilidades. Izquierda: Sélido en representaciéon BREP para ensayo in-silico, visualizado en el software Salome
(Salome, 2023). Derecha: Texto del archivo tipo . yaml de configuracién que genera la muestra a la izquierda.

Se puede inferir que por la caracteristica de disponer de una lista de capas y, por cada una de
ellas, una lista de variaciones de didmetro de fibras provee de una amplisima gama de variacio-
nes de pardmetros. Existe un limite minimo de doce pardmetros necesarios a determinar para
definir una geometria de muestra, mientras que el limite méximo de pardmetros es tedricamente
infinito. El rango minimo de la base del espacio de configuraciones de muestras es por lo tanto
igual a 12. Si se considera la adicion de otras capas asi como también de variaciones de dia-
metro de las fibras en cada capa, las dimensiones de la base aumentan hasta donde la potencia
de calculo y almacenamiento lo permitan. La variacion de uno o varios de dichos pardmetros
determina la cantidad final de muestras a ensayar.

Se puede observar en la Fig. 1, a modo de ejemplo, una muestra de 30mm de largo y 15mm
de ancho con fibras de 0,5mm de didmetro que presenta dos capas. La primer capa, al frente,
tiene fibras de forma tipo omega (shape = 3) de amplitud pO = 2mm y frecuencia espacial
pl = 5mm, con la eleccién de una sola forma en cada fibra (single = 1). En la segunda
capa, detrds de la anterior, se observan fibras de forma senoidal (shape = 1) continua, con
una Unica variacién de didmetro definida por el pardmetro opcional Ds que encabeza la lista de
parametros. En este caso, la variacién de didmetro tiene forma de una tnica onda (single =
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1) senoidal al cuadrado (shape = 1) y amplitud positiva dada por p0 = 0,25mm y cantidad
de ondas completas que caben en la muestra p1 = 10. El tiempo de célculo de la geometria
mostrada en la Fig.1 fue de 123,52s.

2.2. Programas

En base a la decision fundamental de utilizar software libre para todo el trabajo, se eligi6 al
programa GMSH (Geuzaine y Remacle, 2009). Este software provee una implementacién del
motor de representacion de elementos geométricos OpenCascade (OpenCascadeSAS, 2024),
al que se accede mediante la interface de aplicacion (API) en lenguaje Python (Van Rossum,
1995-2024). El software GMSH es utilizado también para la creacién de mallas para calculo
mediante el método de elementos finitos. Los archivos generados mediante GMSH son del tipo
.brep para los solidos y .msh para las mallas.

Se eligi6 el paquete de software libre ElImerFEM (Malinen y Raback, 2013) para llevar a
cabo el modelado numérico. Las mallas creadas mediante GMSH fueron traducidas mediante el
programa provisto ElmerGrid al conjunto de archivos de entrada para el programa ElmerSolver,
que realiza los célculos. Es necesario, sin embargo, informar al sistema de las condiciones de
contorno y parametros de resolucion del problema.

El software presentado fue escrito en lenguaje Python se compone de tres clases prin-
cipales y un grupo de clases secundarias. El esquema de herencia de clases se pue-
de apreciar en la Fig. 2. Las tres clases principales son: InSilicoTensileTests,
ParametricMeshGenerator y BatchTestModel.

Para lectura de archivos de configuracidn, existe la clase auxiliar ConfigFileReader.

2.2.1. Programas de generacion de geometrias

La clase encargada de generar la geometria la clase ParametricMeshGenerator a tra-
vés del método start, una vez satisfechos los requerimientos de configuracion. Las clases
secundarias son las que se utilizan para crear cada muestra: Sample, que contiene las capas
definidas por la clase Layer, cuya forma de fibra estd provista por la clase ShapeFactory,la
clase abstracta Shape de la cual heredan las clases St raight (fibrasrectas), Sinusoid (for-
ma senoidal con radio de acuerdo en los extremos), SquaredSinusoidy OmegaShaped),
asi como también la clase DiameterVariation.

Como se puede apreciar en el ejemplo de la Fig.1, cada capa tiene una forma (clases deri-
vadas de Shape) asignada a las fibras que contiene. Estas fibras pueden tener opcionalmente
una o mds variaciones del didmetro, obedeciendo a una funcién de forma. Esto se implementa
a través de la asociacion de la clase DiameterVariation dentro de la clase Layer. Las
funciones de forma estdn provistas a través de una clase que implementa el patrén Factory
mediante la clase ShapeFactory.

2.2.2. Programas de generacion de mallas

Una vez generada la geometria, es necesario determinar las superficies del dominio para
asignar condiciones de contorno en los archivos de entrada del programa de calculo. Esto lo
realiza automdticamente el método Sample.getGeometry al conocer a priori la geometria
de los bloques que cumplen la funcién de soporte de la muestra.

En el método mencionado, se asignan los indicadores de grupo fisico a los elementos de
superficie correspondientes en la malla.
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InSilicoTensileTests ConfigFileReader
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—1- ParametricMeshGenerator BatchTestModel -1—
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Shape 1
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Figura 2: Diagrama UML mostrando las clases (los atributos y métodos han sido omitidos para mejor legibilidad).

El método ParametricMeshGenerator.start esel encargado de la escritura a disco
de la geometria y la malla generada.

2.2.3. Programas de generacion de archivos de entrada

La creacion de los archivos de entrada para el cdlculo numérico se realiza mediante una
instancia de la clase InSilicoTensileTests.

En el método InSilicoTensileTests.start las condiciones de contorno corres-
pondientes a las superficies identificadas anteriormente son escritas en el archivos de entrada
case.sif del programa ElmerSolver para cada caso.

Esta clase debe ser provista de un diccionario conteniendo como valores los nombres de cada
subdirectorio correspondiente a cada archivo tipo yaml de configuracion de las muestras.

Finalmente, la clase InSilicoTensileTests ejecuta los programas ElmerGrid y El-
merSolver a través de llamados a subprocesos de sistema.

2.3. Ensayos in-silico de variaciones de geometrias de fibras

Se realizaron series de ensayos de tracciéon in-silico (con el desplazamien-
to a lo largo del eje 2) sobre muestras generadas automdticamente con una uni-
ca fibra, variando la geometria de la misma en términos de funcién de forma
(shape = 1: sinusoidal, 2: sinusoidal al cuadrado, 3: omega)) y didmetro (D =
2,0mm, 1,3333mm, 0,8889mm, 0,5926mm, 0,3951mm, 0,2634mm, 0,1756mm). De esta
manera, al variar s6lo dos pardmetros, se obtuvo un espacio bidimensional de variaciones
de geometrias con un total de 21 muestras. Los didmetros de las fibras se tomaron a partir
de un maximo de 2mm y dividiendo progresivamente por 1,5 hasta un didmetro minimo de
0,1756mm. Los restantes parametros de las muestra fueron constantes para todos los ensayos:
L = 15,0mm (ancho de la muestra), H = 30,0mm (largo de la muestra), £ = 0,05 (fraccion de
solapamiento, irrelevante cuando existe una sola capa), p0 = 2,5mm (amplitud de la funcién
de forma), p1 = 2,75 (frecuencia espacial), d = 55,0mm, (distancia perpendicular entre fibras)
d0 = —0,5mm (offset de distancia entre fibras), angle = 0,0° (dngulo de inclinacién respecto
del eje 2), single = 1,0, (una sola forma de onda en la fibra).
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(a) Senoidal (b) Senoidal al cuadrado (c) Omega

Figura 3: Variaciones de geometrias para las series de ensayos in-silico.

Cada ensayo consistié en la elongacion uniaxial de las muestras generadas. Se registré la
fuerza necesaria para provocar la deformacién de la mismas.

Se utilizaron elementos tetraédricos lineales para el mallado, creados mediante el método
Delaunay. Como conclusién de un previo andlisis de convergencia de mallas, en todos los casos
el tamafo minimo de elemento fue tal que la circunferencia de las fibras pueda alojar dieciséis
aristas y a través del didmetro se encuentren no menos de ocho elementos.

Cada ensayo consitié en ochenta pasos de tiempo con actualizacién de posiciones de malla
luego de cada uno.

Para los célculos por Elementos Finitos se utiliz6 una formulacién en deformaciones fi-
nitas, empleando para el material un modelo constitutivo con hiperelasticidad del tipo Neo
Hookean, con valores de Médulo de Young £ = 440M Pa, de Poisson v = 0,34 y densi-
dad p = 1145K g/m?3, correspondientes al polimero poly-(¢)-caprolactona (PCL) ampliamente
utilizado en bioingenieria.

3. RESULTADOS Y DISCUSION
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Figura 4: Ensayos de traccién correspondientes a las series de muestras de la Fig. 3.

En la Fig. 4 se pueden apreciar los resultados de los ensayos in-silico para las geometrias
presentadas en la Fig. 3 en la forma de curvas de fuerza ejercida por la mordaza por unidad de
area transversal inicial de la fibra (en M Pa) en funcién del desplazamiento de las mordazas.

La curvatura de la superficie lateral de la fibra depende del didmetro de la misma. Una curva
que recorre su superficie lateral se puede definir mediante dos funciones z(§) y z(§) depen-
dientes de un pardmetro ¢ que sigue la generatriz de la fibra. La funcion de curvatura x queda
definida segtin la expresién (1) (Kline, 2013), siendo ademds k = 1/p, o sea, el inverso del
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Curvaturas maximas K

Diametro [mm] Senoidal  Senoidal al cuadrado  Omega
2 4.6871 4.2958 1.6066

1.3333 1.7781 1.8078 1.0465

0.8889 1.2806 1.3000 0.8491

0.5926 1.0790 1.0928 0.7542

0.3951 0.9752 0.9874 0.7019

0.2634 09175 0.9277 0.6709

0.1756 0.8829 0.8916 0.6517

Longitud total en reclutamiento:  34.13 34.48 38.17

Tabla 1: Curvaturas en funcién de los didmetros para cada forma de fibra y longitudes totales de fibras.

radio del circulo osculador de radio p tangente a la superficie interna de la fibra.

Sl —

k= (2/2 +:L,/2)3/2

)

En la Tabla 1 se observan los valores de curvaturas mdximas x para cada muestra segun su
diametro de fibra y tipo de funcién de forma.

En la Fig. 4 se observa que en todos los casos la pendiente aumenta con el desplazamiento de
mordazas. Para didmetros menores a 0,6mm, en las tres formas de fibra ensayadas, se aprecia
claramente la formacién de dos tramos bien diferenciados por un punto en el cual la pendiente
aumenta notablemente. Este punto es el llamado ’punto de reclutamiento’ més alld del cual el
comportamiento del material se asemeja a una muestra standard con fibra de forma rectilinea.
Este comportamiento es observado, por ejemplo, en tejido bioldgico compuesto de una matriz
de elastina y fibras de coldgeno con algin grado de ondulacidn u ovillamiento (Montini-Ballarin
et al., 2017). El desplazamiento de la mordaza hasta el reclutamiento, aproximadamente a partir
de los 10mm de desplazamiento en las Figs. 4(a) y 4(b) y de 14mm en la Fig. 4(c) parece
coincidir con la diferencia de longitud de fibra en reclutamiento, que se observa en la Tabla 1.

En la Fig. 5 se pueden observar los resultados mostrados de la Fig. 4 esta vez ordenados por
didmetro. En dicha figura resulta mds evidente la existencia del punto de reclutamiento para
didmetros menores a 0,6mm (Fig. 5(d), 5(e), 5(f) y 5(g)).

La existencia de un punto de reclutamiento claramente definido depende de la relacion entre
el didmetro de la fibra y la curvatura caracteristica de cada una. Esto se puede inferir de la
observacion de las Figs. 4 y 5 y la Tabla 1. A medida que disminuye la curvatura maxima de las
fibras, tienden a comportarse como elementos unidimensionales

Se puede observar, en la Fig. 4(b), que el didmetro influye en la forma de la curva de esfuerzo
sobre todo para didmetros mayores a 1mm. Asimismo, se aprecia el aumento de la pendiente de
la fuerza ejercida por la fibra de forma senoidal al cuadrado para didmetros mayores a 1,3mm
y por encima de los 10mm de desplazamiento (Figs. 5(a) y 5(b))). Esto podria indicar que la
curvatura y el didmetro no serian los unicos factores que causan este efecto.

4. CONCLUSIONES

A partir de la necesidad de obtener de forma automatica un conjunto de datos de ensayos
uniaxiales in-silico para entrenamiento de redes neuronales que abarque el espacio multidimen-
sional de variaciones de pardmetros geométricos, se cred una estructura de datos que describiera
adecuadamente la multiplicidad de factores intervinientes.
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Figura 5: Ensayos de traccién correspondientes a las series de muestras de la Fig. 3.

De las herramientas disponibles en el universo del software libre se eligio el software El-
merFEM de resolucion de problemas multifisica mediante el Método de Elementos Finitos y el
software GMSH de creacion de geometrias y mallas computacionales. En este entorno, y utili-
zando el paradigma de Programacién Orientada a Objetos, se elaboraron los programas con las
clases necesarias para la gestion de la creacion de las geometrias, mallas, directorios y grupos
de archivos de entrada para cada ensayo in-silico, asi como también para la ejecucion de las
secuencias de célculo.

Se obtuvieron resultados numéricos en la forma de curvas de esfuerzo versus desplazamien-
to para la variacién de dos pardmetros (forma y didmetro de fibra) y se realizaron anélisis de
ellos y en relacion con las curvaturas de las superficies de las fibras. Se concluy6 que el au-
mento de la curvatura y el didmetro tiene un efecto de disminucién en la definicién del punto
de reclutamiento de las fibras. Asimismo, la longitud de la fibra tuvo un efecto directo en el
desplazamiento de mordazas para el cual se aprecia el pundo de reclutamiento.

Estos andlisis de los comportamientos de las fibras en base a diferentes formas y caracteris-
ticas geométricas son la base para la decisién en un futuro inmediato acerca de las diferentes
geometrias de base para la elaboracion de compuestos fibrados de varias capas.

En base a la eleccion del paradigma de programacion elegido, la posibilidad de extender
y expandir sin demasiada dificultad las caracteristicas y alcances del software presentado es
notable.

La importancia del software creado radica en la versatilidad para la generaciéon automati-
ca y desatendida de innumerables curvas fuerza-desplazamiento que servirdn como banco de
entrenamiento de redes neuronales para la optimizacion de tejido artificial biomimético.
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