Resumen

Desde su descubrimiento en 1991, los nanotubos de carbardebpertado un gran interés por
parte de la comunidad cientifica e investigadora en todo eldimwEsto es debido en gran medida
a las excepcionales propiedades mecanicas, térmicastsicéaue presentan. Sus extraordinarias
caracteristicas les confieren prometedoras aplicaciones@mpo de la biomecanica, la industria
aerondutica y la ingenieria. En cualquier caso, la uti@aextensiva de estos nuevos materiales en
un futuro préximo pasa necesariamente por la mejora de taslas procesos de fabricacion, hasta
la obtencidn de nanotubos de una forma econdmicamentélenta

Una parte importante de la investigacion relacionada ctasessngulares moléculas se ha desti-
nado a la prediccion de su respuesta tenso-deformaciemnafa acciones o estimulos externos. En
algunos casos se han aplicado modelos ya existentes al camgnto resistente de los nanotubos,
mientras que en otros se han definido nuevos modelos conerdsticas propias. Como punto medio
entre los costosos modelos de dinamica molecular y los rasd#isicos derivados de la mecanica
del continuo, aparecen los modelos de mecéanica estruchalatular (entre ellos, efick-spiral),
gue permiten describir la estructura atomica del nanotubo@ste computacional razonable.

Esta tesis doctoral tiene por objeto la formulacién gerdehinodelostick-spiral y su aplicacion
a los nanotubos de carbono monocapa. Se ha explorado dichalégion y sus resultados tanto en
el marco del andlisis geométricamente lineal como en elnaalj ademas de contrastar las posibles
diferencias en la respuesta estructural de los nanotulbidaie la consideracion de dos potenciales
interatémicos (AMBER y Morse).

En la primera parte del trabajo se ha estudiado la indetewitdin estatica y cinematica del mo-
delo mediante una adaptacion de la descomposicion en salorgulares de Pellegrino y Calladine
para estructuras articuladas, con el objetivo de averilguexistencia de soluciones estaticamente
admisibles. Este estudio permite establecer las ecuac@nematicas y estaticas de cada elemento
constituyente del modelo en el rango de la linealidad, asiocplantear las caracteristicas del en-
samblaje de las matrices cineméaticas y de equilibrio en életocestructural completo. Este primer
andlisis ha puesto de manifiesto la verificacién de la refed@contragradiencia para nuestro mo-
delo y permite establecer la determinacion cinematicaidida en funcién de las condiciones de
contorno presentes, asi como la alta indeterminacioniastaterna que asegura la existencia de
soluciones dada una determinada configuracion de las caxtgsas.

En una segunda etapa se aborda el andlisis geométricanmaatiedel modelo mediante una
formulacién en rigidez completamente general e indepentelige la situacién de carga mediante la
aplicacion sistemética de la ecuacion de trabajos virsuales elementos estructurales, asi como al
sistema completo. Se proporcionan expresiones cerratgakapanatrices de rigidez de cada elemen-
to y se demuestra la verificacion del ensamblaje booleanbraodelo. Adicionalmente, se presta
especial atencién a la curvatura inicial del nanotubouyehdo un sistema de esfuerzos iniciales
(preeenergia o pretensado) que tiende a estabilizar l@edcansversal y acortar el nanotubo. Co-
mo parametros de contraste, se estiman las caracteristeamicas del nanotubo como conjunto
bajo los esquemas de carga habituales en piezas alargaaagfi, compresion, flexién y torsién),
lo cual ha permitido validar la formulacion comparando leslos con otros autores, como Natsuki 'y



Endo; todo ello considerando dos potenciales interat@migtintos, para averiguar la influencia de
la no linealidad mecanica en la respuesta final. No obstaateijtica la validez de tales caracteristi-
cas mecénicas debido a su dependencia de ciertos paragetroétricos como el espesor de pared
equivalente, de determinacién controvertida. Adicioreite, se describen las ventajas del modelo
de la tesis en relacién a la dudosa aplicabilidad de los medmdntinuos clasicos y respecto a los
computacionalmente costosos métodos de dinamica motecula

Posteriormente, se lleva a cabo el analisis del comportamae nanotubos frente a la inesta-
bilidad desde un punto de vista geométricamente no linéaeg&arrollo de expresiones simbdlicas
para la matriz de rigidez tangente y la demostracion delreblsge booleano en el caso no lineal
ponen de manifiesto la potencia de la formulacién en la olfiertte deformaciones criticas con un
esfuerzo computacional razonable. Desde el punto de visterico, se han implementado algorit-
mos incrementales-iterativos para cada uno de los potesdmderatomicos considerados, de forma
gue permitieron verificar que la no linealidad geométricalesencadena previamente a la consti-
tutiva, de acuerdo con Falvo et al. e lijima et al. Como reslds se proporcionan las trayectorias
de equilibrio no lineales, las deformaciones criticas besquemas de carga habituales en piezas
alargadasy las geometrias deformadas al final del procesargia.

Finalmente, se estudia la adecuacién de la geometrialiailsigroporcionada por el mapeo con-
forme sobre una superficie cilindrica ideal. En concretdeterminé el diametro inicial del cilindro
mediante la minimizacidn de la energia total del sistema [zer tres quiralidades, supuestos nulos
los alargamientos de enlace respecto a la longitud de refiersobre la lamina plana de grafeno. Los
diametros y esfuerzos obtenidos se contrastaron con loka@ss del analisis lineal para el modelo
de la tesis, hallando una intima coincidencia entre loggalde salida de ambos procedimientos. La
consideracion de esta nueva geometria inicial represeataia alternativa en la introduccion de la
curvatura del nanotubo en su comportamiento mecanico.
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