Resum

Des de el seu descobriment en 1991, els nanotubs de Carbdebpertht un gran interés per
banda de la comunitat cientifica e investigadora arreu el. i es debut en gran mesura a les
excepcionals propietats mecaniques, térmiques y eléesique presenten. Les seues extraordinaries
caracteristiques els confereixen prometedores aplica@bcamp de la biomecanica, la industria
aeronauticay la enginyeria. En qualsevol cas, la utilifeextensiva d'aguestos nous materials en un
futur proxim passa necessariament per la millora dels Egpuacessos de fabricacio, fins I'obtencié
de nanotubs d’'una forma econémicament rentable.

Una part important de la investigacio relacionada amb esstegilars molécules ha sigut desti-
nada a la prediccio de la seua resposta tenso-deformadiaveait d’accions o estimuls externs. En
alguns casos, els models existents han sigut aplicats glad@ment resitent dels nanotubs, mentres
gue en altres es defineixen nous models amb caracterispigigies. Com a punt mitja entre els
costosos models de dinamica molecular i els models cladsitgats de la mecanica del continu,
apareixen els models de mecanica estructural moleculnre(elis, elstick-spiral), que permeten
descriure I'estructura atémica del nanotub a un cost coagmuial raonable.

Aquesta tesi doctoral té per objecte la formulacié generhirebdelstick-spiral i la seua aplica-
ci6 als nanotubs de Carb6 monocapa. S’ha explorat I'esmiafdamulacié i els seus resultats tant al
marc del I'andlisi geométricament lineal com al no linedemés de contrastar les possibles diferén-
cies en la resposta estructural dels nanotubs debut a ladecansié de dos potencials interatémics
(AMBER i Morse).

En la primera part del treball s’ha estudiat la indetermiha&statica i cinematica del model
mitjan¢cant una adaptacié de la descomposicié en valorsilsirggde Pellegrino y Calladine per a
estructures articulades, amb I‘objectiu de trobar I'éxisfa de solucions estaticament admissibles.
Aquest estudi permet establir les equacions cinematigesttiques de cada element constituent
del model al camp de la linealitat, aixi com plantejar lesictaristiques del muntatge de les matrius
cinematiques i de equilibri dins del model estructural clenpAquest primer analisi ha posat de
relleu la verificacié de la relacié de contragradiéncia peroatre model, i permet establir la deter-
minacio cinematica del sistema en funcié de les condiciensodhtron existents, aixi com I'elevada
indeterminacio estatica interna que assegura I'existiadesolucions donada una configuracio de les
carregues externes.

En una segona etapa s’adreca I'analisi geométricameat litek model mitjangant una formula-
ci6 en rigidesa completament general e independent deibcgtde carrega per mitja de I'aplicacié
sistematica de I'ecuacio de treballs virtuals als elemestsicturals, aixi com al sistema complet.
Es proporcionen expressions tancades per a les matriugidesé de cada element i es demostra
la verificacio del muntatje boolea al model. Adicionalmestpresta especial atencié a la curvatura
inicial del nanotub, incloent un sistema d’esfor¢os id&{preenergia o pretensat) que tendeix a es-
tabilitzar la secci6 transversal i acurtar el nanotub. Coparémetres de comparacio, s'estimen les
caracteristiques mecaniques del nanotub com a conjuntl dals esquemes de carrega habituals
en pecges allargades (traccio, compressio, flexio i torgdyual ha permés validar la formulacié
comparant resultats amb altres autros, com ara Natsukio;Eatplegat considerant dos potencials



interatomics diferents, per a trobar I'influéncia de la medlitat mecanica en la resposta final. No
obstant aixd, es critica la validesa de les esmentadesteesdicues mecaniques debut a la seua
dependéncia de certs parametres geométrics com ara eldgrparet equivalent, de determinacio
controvertida. Adicionalment, es descriuen els avantdgemodel de la tési en front de la dubto-
sa aplicabilitat dels models continus classics i respdsteamputacionalment costosos métodes de
dinamica molecular.

Més endavant, es du a terme I'analisi del comportament detnls davant la inestabilitat des
d’'un punt de vista geométricament no lineal. El desenradiaind’expressions simbdliques per a la
matriu de rigidesa tangent i la demostracid del muntatgéeldoml cas no lineal posen de relleu la
poténcia de la formulaci6 en I'obtencié de deformaciéntprés amb un esfor¢ computacional rao-
nable. Des del punt de vista numeéric, s’han implementatiige incrementals-iteratius per a cada
potencial interatémic considerat, de forma que permeteeeificar que la no linealitat geométrica
es desenvolupa préviament a la constitutiva, d’acord arhioEd al. e lijima et al. Com resultats es
proporcionen les trajectories d’equilibri no lineals, deformacions critiques davall els esquemes de
carrega habituals en peces allargades i les geometriasdefes a la fi del procés de carrega.

Finalment, s’estudia I'adecuacié de la geometria iniclal groporcionada pel mapeu conforme
sobre una superficie cilindrica ideal. En concret, es vardehar el didmetre inicial del cilindre
mitjancant la minimitzacié de I'energia total del sisten®s g les tres quiralitats, suposats nuls els
allargaments d’enllag respecte a la longitud de referesmime la lamina de grafit. Els diametres
i esforgos obtinguts es varen contrastar amb els resukalamhlisi lineal per al model de la tési,
trobant una intima coincidéncia entre els valors d’eixiddaots dos procediments. La consideracio
d’'esta nova geometria inicial representa una via altesa&in la introduccidé de la curvatura del
nanotub al seu comportament mecanic.
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