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Resumo: O clareamento dental é um tratamento estético que utiliza produtos a base de perdxido de hidrogénio (H-0O-)
ou peroxido de carbamida (CH4N.Os). Esses compostos reagem com as manchas do dente causando sua degradagdo
e, consequentemente, melhora na aparéncia dos dentes. Contudo, estudos tem demonstrado que a interagdo dessas
substdncias com o tecido pulpar pode causar leses irreversiveis nos dentes. Este trabalho tem o objetivo avaliar
numericamente o processo de transporte do peroxido de hidrogénio durante o procedimento de clareamento dental. A
simulagdo foi realizada a partir de um modelo de geometria tridimensional de um incisivo central direito do maxilar e
da equagdo de conserva¢do da massa em meios porosos acrescida de um termo sumidouro. Além disso, foram
adotados parametros de simula¢do de maneira a representar as técnicas de clareamento realizadas em consultério. As
andlises realizadas mostram que o efeito da pressdo na camara pulpar ndo pode ser desconsiderado em estudos
numéricos ou experimentais in vitro cujo objetivo seja avaliar o campo de concentragées no dente ou medir a massa
de perdxido de hidrogénio que penetra na camara pulpar. No tempo equivalente a uma sessdo de clareamento dental,
a massa de perdxido de hidrogénio que atinge a cdmara pulpar é da ordem de micro gramas. O efeito do termo
sumidouro no modelo, que representa a taxa com a qual o agente clareador é consumido durante a reagdo com as
manchas, ndo deve ser ignorado ao avaliar a quantidade de massa que penetra na polpa. Quando desconsiderada a
taxa de reagdo, a diferenga na massa acumulada de perdxido de hidrogénio que penetra na cdmara é de cerca de 8%
para o tempo de 60 minutos. Esses resultados poderdo ser utilizados no aprimoramento de produtos para clareamento
de dentes e no auxilio a elaboragdo de protocolos do procedimento.
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1. INTRODUCAO

O clareamento dental é um tratamento estético utilizado para melhorar a aparéncia dos dentes. Atualmente é um dos
procedimentos odontolégicos mais difundidos e realizados no mundo (Oliveira, 2014). Na literatura sdo descritos varios
métodos e técnicas de clareamento de dentes. Os trés principais métodos utilizados podem ser descritos como:
clareamento caseiro supervisionado (prescrito e supervisionado por um profissional); clareamento em consultério
(realizado pelo profissional); e clareamento caseiro com produtos de auto aplicacdo (sem supervisao de profissional)
(Oliveira, 2014; Petersen, 2012). A principal diferenca entre os métodos é a concentracao do agente clareador, o tempo
de aplicagdo e o niimero de sessoes (Vaz, 2015).

O procedimento consiste na aplicacdo de um agente clareador, composto basicamente por peréxido de hidrogénio
(H20>) ou peréxido de carbamida (CH4N.Os), na superficie da coroa dentaria (Pasquali et al., 2014). O perdxido de
carbamida, ao entrar em contato com agua, se decompde em peréxido de hidrogénio e ureia, sendo a concentracdo do
H,0, aproximadamente um terco da concentracao inicial de CH4N,O; (Francci, 2010; Oliveira, 2014; Petersen, 2012).
Portanto, a substancia ativa de qualquer clareador dental é o peréxido de hidrogénio.

O mecanismo de clareamento dos dentes ndo é totalmente conhecido (Cavalli, 2017). Sabe-se que o H,O, é um
composto quimico instavel, com baixo peso molecular, alto poder oxidativo, além de grande capacidade de difusdo no
esmalte e na dentina (Ferrari, 2004; Gerlach, 2005; Oliveira, 2014). Ao ser aplicado a superficie da coroa dentéria, 0
H,0:, se difunde e atua como agente oxidante, produzindo radicais livres que atacam as moléculas organicas que causam
o escurecimento, degradando-as e criando a percepcdo de dentes mais brancos (Oliveira, 2014).

Entretanto, uma série de estudos verificaram efeitos adversos provenientes da interagdo do agente clareador com a
estrutura dentaria (esmalte e dentina) e também com o tecido biolégico, tanto camara pulpar quanto gengiva. O
problema mais frequente e facilmente observado é o aumento da sensibilidade durante o tratamento, o que faz com que
alguns pacientes até desistam do tratamento (Dahl; Pallesen, 2003; Oliveira, 2014; Petersen, 2012). Ao atingir a cimara
pulpar, o peréxido de hidrogénio pode ocasionar estresse oxidativo desse tecido, gerando sensibilidade e alteracdes
celulares tais como danos ao DNA das células, fragmentacdo de proteinas e peroxidagdo de lipideos induzindo apoptose
e necrose celular (Petersen, 2012; Sacono, 2010; Vaz, 2014).

Experimentos in vitro mostram que sob condi¢Ges de tratamento deve haver penetracdo do peréxido de hidrogénio
na camara pulpar (Bowles; Ugwuneri, 1987; Camargo et al., 2007; Gokay et al., 2000; Hannig et al., 2011; Sacono,
2010). Sabe-se ainda que fatores como concentracdo do agente clareador, tempo e nimero de aplica¢des, associagdo de
fontes de luz e/ou calor e as diferencas morfologias inerentes aos dentes humanos tém influéncia direta no transporte do
agente clareador em direcdo a camara pulpar (Sacono, 2010). Todavia, parametros clinicos como concentragao, tempo
de aplicagdo e nimero de aplicacdes do agente clareador permanecem empiricos devido a falta de estudos quantitativos
do processo de transporte do agente clareador no dente (Petersen, 2012).

Existem vérias dificuldades ao estudar os parametros do clareamento dental, tais como a grande quantidade de
fatores que influenciam o fenomeno e a variabilidade de caracteristicas dentarias dos individuos. Seria necessario,
portanto, um grande niimero de experimentos para a compreensdo satisfatéria do fendmeno e a obtencdo de resultados
significativos. Assim sendo, faz-se necessario a utilizacdo de métodos alternativos que possibilitem o estudo do
problema como um todo e que permita obter resultados quantitativos. Dentre esses métodos destaca-se a simulagdo
numérica de fendmenos biologicos.

Nas tltimas décadas, o estudo de problemas biol6gicos através de métodos de engenharia criou um campo de
trabalho interdisciplinar que se mantém em constante crescimento até o presente. Na bioengenharia, os métodos
computacionais podem contribuir para a reducdo dos custos em pesquisa, sendo possivel reduzir o nimero de
experimentos e o consumo de materiais de insumo através da predi¢do de resultados com base em simula¢Ges numéricas
(Freitas Jtnior et al., 2007). Por conseguinte, a simulagdo numérica pode ser empregada no estudo da influéncia de
parametros quantitativos envolvidos no clareamento dental.

O objetivo deste trabalho é simular numericamente e analisar o processo de transporte do agente clareador no dente
em geometria tridimensional (3D). Dessa maneira, observar, a partir de parametros que representam as técnicas de
clareamento realizadas em consultério, a distribuicao de per6xido de hidrogénio no dente e quantificar a massa dessa
substancia que penetra na camara pulpar. Ademais, avaliar a influéncia de alguns efeitos levados em consideragdo no
modelo.

2. PROCEDIMENTO COMPUTACIONAL
O processo de clareamento foi modelado pela equagdo de conservacdo da massa em um meio poroso acrescida de

um termo sumidouro, que representa a taxa de reagdo do peroxido de hidrogénio com as manchas do dente, Eq. (1)
(Nield; Bejan, 2006).
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onde ¢ é a porosidade do meio, c é a concentracdo do clareador, v é a velocidade de Darcy, D,=¢D é a difusividade no
meio poroso, sendo D a difusividade do peréxido de hidrogénio em &gua, e k é a constante de taxa de reacdo do
peroxido de hidrogénio no dente. No termo sumidouro considera-se uma reacdo de primeira ordem. A Eq. (1) foi
resolvida de forma numérica empregando-se o Método dos Volumes Finitos através do software OpenFOAM.

A Fig. 1 mostra o dominio do problema. A geometria foi construida para representar um dente incisivo central
direito do maxilar, com base nas referéncias (Cadnav, 2018; Ferreira et al., 2012; Nelson, 2010). A Fig. 1A representa
uma vista isométrica do modelo tridimensional. J& nas Fig. 1B e 1C, estdo representados cortes nas segdes mesiodistal e
labiolingual, respectivamente.

C)

Camara Pulpar

Dentina

Esmalte

'_:CO

Figura 1: Representacao do dominio e condicées de contorno

A Eq. (1) estd submetida as condiges iniciais e de contorno mostradas na Fig. 1, onde p é a pressdao. Como
condicdo inicial foi considerado que todo o dominio encontra-se com concentragdo nula de peréxido de hidrogénio.
Como condigdo de contorno foi atribuida uma concentragdo constante em toda a superficie externa da dentina e
concentracdo nula no interior da cdmara pulpar, o restante da fronteira do dominio foi considerado como impermeéavel.
O fluxo convectivo no meio, modelado pela lei de Darcy, Eq. (2), é gerado partir do gradiente de pressdo existente entre
a camara pulpar e a face exposta do dente. A diferenciacdo entre as regioes do esmalte e da dentina foi feita atribuindo-
se diferentes porosidades para cada regido.

VZ%Vp @)

As principais propriedades fisicas utilizadas na simulagdo podem ser sintetizadas na Tabela 1:

Tabela 1. Propriedades fisicas utilizadas na simulacao

Propriedade Valor Unidade referéncias
Permeabilidade especifica (K) 2,06-107 m’ Camps et al. (1997)"
Pressdo manomeétrica na camara pulpar (po) 3,33-10° Pa Borges et al. (2014)
Porosidade no esmalte (¢.) 2,60-10° - Dibdin (1969)
Porosidade na dentina (¢4) 3,08:107 - Magalhdes et al. (2008)
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Constante de taxa de reacdo (k) 1,00-10* st Petersen (2012)

Coeficiente de difusdo do peréxido de 1,16-10° m?/s USP Technologies (2017)
hidrogénio em agua (D)

A permeabilidade especifica foi determinada indiretamente, a partir da lei de Darcy, com base nos experimentos realizados pela
referéncia.

A validacdo numérica do céddigo computacional foi realizada através da comparacdo com a solugdo analitica
unidimensional da Eq. (1), sem o termo sumidouro, obtida em Mohsen e Paluch (1983) e da comparacdo com a solugao
analitica unidimensional da mesma equagdo, porém, com o termo sumidouro, mas sem o termo convectivo, obtida em
Petersen (2012). Ambos os resultados numéricos encontrados concordam com os analiticos.

Em todas as simulacoes foi utilizado o passo de tempo de 0,1 s com o objetivo de manter o nimero de Courant
inferior a um. A geometria e as malhas foram geradas através do software SALOME. Foram construidas trés malhas
utilizando o algoritmo Netgen 1D-2D-3D. A quantidade de volumes de cada malha foi alterada com base na dimens&o
linear méaxima das células da malha. Construiu-se malhas com as seguintes caracteristicas: 32.097, 310.929 e 2.786.814
volumes e dimensodes lineares maximas de 0,4 mm, 0,2 mm e 0,1 mm, respectivamente.

No estudo de independéncia da malha foi realizada a comparagdo entre as malhas a partir do fluxo massico que
penetra na camara pulpar ao longo do tempo, Fig. 2. Em seguida, calculou-se a diferenca percentual dos fluxos das
malhas, ou seja, a diferenca entre os valores de fluxo de duas malhas dividido pelo fluxo de uma delas, em ordem
crescente de volume. O critério utilizado consistiu em selecionar a malha que apresentasse diferenca percentual de
fluxo menor do que 1%. A malha selecionada foi a de 310.929 volumes com diferenca percentual média de 0.6% com
relacdo a malha de maior quantidade de volumes.
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Figura 2. fluxo massico que penetra a camara pulpar ao longo do tempo para as trés malhas construidas

O tempo de simulacdo e as concentracdes de perdxido de hidrogénio utilizadas na producao dos resultados baseiam-
se nas técnicas atuais de clareamento em consultério encontradas em Petersen (2012) e Franci et al. (2010).

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

O campo de concentracdes exibe a distribuicao espacial do per6xido de hidrogénio, nos tempos de simulacao,
portanto auxilia na avaliagdo qualitativa do fenémeno em estudo. E possivel identificar o avango do agente clareador,
sua aproximacdo da camara pulpar, e visualizar as concentra¢cdes médias nas diversas regides.

A Fig. 3 mostra as concentracGes de peréxido de hidrogénio nas se¢des mesiodistais (A e C) e labiolinguais (B e D)
do dominio computacional. O tempo total das simula¢Ges é de 60 minutos e as concentracoes de peréxido de hidrogénio
na superficie externa sdo de 35 % v/v ou 507 Kg02/mM3sencio. Nas Fig. 3A e 3B a simulagdo foi realizada incluindo todos
os termos da Eq. (1). Ja nas Fig. 3C e 3D retirou-se apenas o termo de transporte advectivo do modelo, eliminando-se a
diferenca de pressdo entre o ambiente externo e a cdmara pulpar. Na auséncia do termo advectivo, Fig. 3A e 3B, a
distribuicdo de per6xido de hidrogénio apresenta diferencas expressivas quando comparadas as Fig. 3C e 3D. Frentes de
concentracdo de cerca de 100 kgur02/m3sog Chegam préximas a camara pulpar, até 0,5 mm, mostrando que o composto
se difunde de maneira bem mais acentuada com a auséncia do termo de adveccdo. Na situacdo in vivo, a pressao na
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camara pulpar é superior a pressdo externa resultando em um escoamento no sentido oposto ao deslocamento do
perdxido de hidrogénio, o que reduz significativamente o avango das frentes de concentragdo. Esse escoamento auxilia
na protecao do conteido pulpar contra potenciais substancias prejudiciais e bactérias conforme Pashley (1994). A
diferenca entre os resultados apresentados na Fig. 3 mostra que o efeito da pressdo da cadmara pulpar ndo pode ser
desconsiderado em estudos numéricos ou experimentos in vitro que objetivem medir a massa de peréxido de hidrogénio
que penetra na camara pulpar, bem como a distribuicao do peréxido de hidrogénio no dente.

Uma série de estudos apontam os efeitos cit6xicos, ou seja, toxicos as células, do peréxido de hidrogénio. Em seus
experimentos, Hanks (1993) observou que o contato do agente clareador, encontrado em produtos do mercado, com
culturas celulares, especificamente fibroblastos, reduzem significativamente a atividade do succinato desidrogenase,
complexo enzimético que participa da atividade metabodlica de células, sugerindo que o per6xido de hidrogénio é
citéxico. Ribeiro et al. (2009), em estudo realizado com incisivos bovinos em um dispositivo que simula a cdmara
pulpar, observou efeitos téxicos, caracterizados por danos em odontoblastos do tipo MDPC-23, quando utilizado
peroxido de hidrogénio a 35%. Com base nas evidéncias de toxicidade do agente clareador, conhecer a massa dessa
substancia que atinge a cdmara pulpar é fundamental para avaliar e propor parametros para o procedimento clinico.

C (kg/m?)

K

Figura 3. Campos de concentracao simulados no tempo de 60 minutos a concentracées de 35 % v/v, 507 kg/m?,
na superficie externa. Secoes mesiodistais (A e C). Secoes labiolinguais (B e D).

A Fig. 4 mostra a massa acumulada de peréxido de hidrogénio que penetra a camara pulpar ao longo de 60 minutos
para concentragoes de 20%, 30% e 35% v/v de peroxido de hidrogénio. Em 60 minutos as massas acumuladas na
camara pulpar foram de 16,76, 25,13 e 29,32 pg para concentracdes de 20%, 30% e 35%, respectivamente. Quanto
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maior a concentracao do agente clareador, maior a quantidade de massa acumulada, como previsto pela lei de Fick,
visto que um maior gradiente induz um maior fluxo massico. A diferenca entre a massa acumulada se torna mais
acentuada em tempos maiores, o que pode ser observado a partir da inclinacao das curvas. No tempo de 60 minutos é
possivel notar que existe uma quantidade significativa de massa de per6xido de hidrogénio que chega até a camara
pulpar. Isso esta de acordo com os resultados encontrados na literatura, no sentido de que é esperado que peréxido de
hidrogénio atinja a polpa em intervalos de tempo dessa magnitude. Em uma discussao sobre permeabilidade da dentina,
Pashley (1994) afirma que o tempo necessario para que moléculas atravessem uma dentina de 1 a 2 mm esté entre 30 e
120 minutos, dependendo do tamanho da molécula. Torres et al. (2013) desenvolveu um estudo mais especifico,
simulando uma camara pulpar para avaliar o tempo gasto pelo peréxido de hidrogénio até atingir a polpa. Foram
avaliados discos de dentes bovinos de 2 mm de espessura, contendo 1 mm de esmalte e 1 mm de dentina. Nas
concentracoes de 20% e 35% os tempos de difusdo médios foram de 121 minutos e 88 minutos, respectivamente.
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Figura 4. Massa acumulada na camara pulpar ao longo do tempo.

Em se tratando da quantidade de massa de peréxido de hidrogénio que penetra a camara pulpar, a ordem de
grandeza dos resultados mostrados na Fig. 4 concorda com os experimentos. Em geral, a massa que atinge a polpa esta
na ordem de micro gramas. Cooper et al. (1992) avaliou a difusdo do agente clareador em secoes de dentes anteriores
humanos, simulando uma camara pulpar. Os dentes foram cortados de 2 a 3 mm apicais a jungdo dentina-esmalte. Para
uma concentracdo equivalente a 30% de peroxido de hidrogénio cerca de 40,4 pg de agente atingiu a cdmara pulpar em
cerca de 15 minutos. Em um trabalho mais recente Omrani et al. (2016) realizou um experimento semelhante ao simular
uma camara pulpar e avaliar a difusdo do peroxido de hidrogénio em dentes incisivos humanos do maxilar, com cortes
de 2 mm apicais a jungdo dentina-esmalte. Observou-se uma massa acumulada de cerca de 2,23 pg em um tempo de 20
minutos, aplicando o clareador Opalescence Boost PF (40% H-O, - Ultradent Products Inc., South Jordan, UT, USA).

Estudos numéricos associados ao transporte de agente clareador através do dente sdo bastante escassos, como
notado em Petersen (2012). Ademais, os estudos experimentais ja realizados sdo de dificil reprodutibilidade, seja
experimental ou numeérica, o que dificulta a validacdo de modelos computacionais.

No modelo proposto, o termo sumidouro representa a taxa reacdo do peréxido de hidrogénio com as manchas do
dente. A Fig. 5 mostra as curvas de massa acumulada na cdmara pulpar ao longo de 60 minutos para concentragoes de
35 % v/v. Uma das curvas foi produzida utilizando o modelo da Eq. (1) e a outra foi gerada eliminando-se dessa
equacao o efeito do termo sumidouro. A massa que penetra na polpa nos instantes inicias parece ser pouco influenciada
pelo termo sumidouro, regido onde as curvas quase se sobrepdem. A diferenca entre as duas curvas é inferior a 3% até
os primeiros 10 minutos. Contudo, essa diferenca aumenta para intervalos de tempo maiores. A massa de peréxido de
hidrogénio acumulada apés 60 minutos com o efeito de reacéo é cerca de 8 % menor em compara¢do com a massa sem
o termo sumidouro. Como a reacdo reduz a massa de peroxido de hidrogénio era esperado um valor menor para o
modelo com o termo sumidouro presente, como encontrado. Esse resultado sugere que, mantendo-se a mesma
concentracdo de per6xido de hidrogénio, ao longo das secdes de tratamento, na medida em que as manchas no dente vao
se reduzindo, existe uma maior chance do agente clareador atingir a cdmara pulpar.
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Figura 5. Massa acumulada na camara pulpar ao longo do tempo.
4. CONCLUSOES

A diferenca expressiva observada nas simulacdes do transporte de peréxido de hidrogénio com a presenca e
auséncia do termo advectivo na Eq. (1), mostra que a pressao na camara pulpar ndo pode ser desconsiderada tanto em
analises numéricas quanto em experimentos in vitro cujo objetivo seja avaliar a distribuicdo de concentracdo de
peroxido de hidrogénio no dente ou medir a massa de peréxido de hidrogénio que atinge a cdmara pulpar.

Os resultados indicam que massas da ordem de micro gramas devem atingir a cdmara pulpar durante o
procedimento de clareamento dental no tempo de 60 minutos. Além disso, quanto maior for o tempo ou a concentracao
maior serd a massa acumulada na camara pulpar.

Embora o termo sumidouro apresente pouca diferenca visual no campo de concentragdes e na massa acumulada na
polpa nos instantes iniciais, para o tempo de 60 minutos a diferenca chega a aproximadamente 8%, o que sugere que
este termo nao pode ser desconsiderado na avaliacdo do transporte do agente clareador.

O método de andlise realizado tem se mostrado promissor no estudo do fenémeno. O processo de simulagdo tornou
possivel analisar o fendmeno em geometria tridimensional, variar condi¢des de aplicagdo do clareador, avaliar o efeito
de termos de transporte do modelo e obter resultados quantitativos. Uma vez que o modelo seja validado de maneira
adequada sera possivel utilizd-lo como referéncia no aprimoramento de produtos para clareamento de dentes e no
auxilio a elaboracgao de protocolos do procedimento.
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Abstract. Tooth bleaching is an aesthetic treatment that uses hydrogen peroxide (H.O-) or carbamide peroxide
(CH4N->0O3) based products. These compounds react with the tooth stains causing its degradation and consequently
improves the appearance of the teeth. However, studies have shown that interactions of these compounds with pulp
tissue can cause irreversible injuries in the teeth. The objective of this work is to analyze numerically the process of
transport of hydrogen peroxide during the dental bleaching procedure. The simulation was performed using a three-
dimensional geometry model of a maxillary right central incisor and the mass conservation equation in porous media
with a sink term. Furthermore, the simulation parameters were selected in order to represent the bleaching techniques
performed in office. The analyzes performed have shown that the effect of pressure in the pulp cavity can not be
disregarded in numerical or experimental in vitro studies whose objective is to evaluate the field of concentrations in
the tooth or to measure the mass of hydrogen peroxide that penetrates the pulp cavity. The mass of hydrogen peroxide
that reaches the pulp chamber is of the order of micrograms. The effect of the sink term on the model, which represents
the rate at which the bleaching agent is consumed during the reaction with the stains, should not be ignored in
assessing the amount of mass entering the pulp. When ignored the reaction rate is ignored, the difference in the
accumulated mass which penetrates the pulp chamber is of 8% for the time of 60 minutes. These results may be used to
improve tooth whitening products and to assist in the elaboration of procedure protocols.

Keywords: tooth bleaching, hydrogen peroxide, OpenFOAM.



