Geracao de Nanotubos com energia minima usando REBO2
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Resumo. O tratamento de nanoestruturas é essencial para o desenvolvimento de diversas tec-
nologias. A estrutura inicial é obtida através da geracdo de malhas hexagonais paramétricas.
O potencial REBO?2 é aplicado para ajustar o modelo até que a configuragdo de energia mi-
nima seja obtida. Esta malha pode ser utilizada por um sistema de dindmica molecular para
simulagdo e andlise de propriedades fisicas. Resultados experimentais demonstram que essa
abordagem é promissora no sentido de se obter objetos com geometria arbitrdria.
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1. INTRODUCAO

A andlise de nanoestruturas é fundamental para diversas aplicacdes. A obtencdo destas
exige atencao especial devido ao alto custo computacional associado a resolu¢do numérica dos
modelos fisicos. As estruturas iniciais sdo modeladas através de um método de geracdo de
malhas hexagonais paramétricas (Pampanelli et al., 2009). Tem-se como objetivo ajustar essas
estruturas a partir de uma superficie de energia minima. Essa configuracdo € alcancada através
da aplicagdo do potencial REBO2 (Brenner et al., 2002). Desta forma, os d&tomos do sistema se
deslocam somente sobre uma superficie de energia minima. O argumento inicial para o método
sdo as coordenadas espaciais X = {(z;,vi, %) | i, vi,2: € Ryi = 1,2,--- ,n}, onde n é o
nimero de dtomos do modelo, de tal forma que ArgMiny minimize Ey(X), onde Ej, é dado
pelo potencial REBO2. Ao final do processo tem-se como saida o conjunto de coordenadas X
que minimizam a energia do sistema.

Um aspecto que pode ser analisado na estrutura resultante sdo as regides de maior energia
(Fig.1), de onde determinados atomos podem ser removidos, respeitando condi¢des especificas.



No artigo (Laszlé & Rassat, 2003) utiliza-se o potencial de Brenner, onde nanotubos simples
sdo construidos de forma que, quando em estado de equilibrio, adquiram a forma de hélice ou
toro. No trabalho (Chuang et al., 2008) essa construgdo € feita utilizando somente informacdes
geométricas do modelo, ndo considerando simulacdes fisicas.

Figura 1: Sao destacadas em vermelho as
regides de maior energia. As regides em
azul encontram-se com menor energia.

2. FUNDAMENTOS

Nesta secdo apresentamos o potencial REBO2 (Brenner et al., 2002) e o método de geracdo
de malhas hexagonais paramétricas (Pampanelli et al., 2009). O potencial REBO2 ¢ utilizado
para calcular a energia das malhas resultantes do método de geracao de malhas.

2.1 Geracao dos Nanotubos

Obter e manipular nanoestruturas de forma eficiente é fundamental para a simulagdo. Um
método para esta etapa do trabalho é proposto em (Pampanelli et al., 2009). A geracdo de
malhas paramétricas a partir de um modelo bidimensional permite obter uma grande variedade
de estruturas. A Fig. 2 apresenta as etapas do método descrito nas se¢des seguintes.

Indices de Hamada Para realizar a geracdo eficiente de malhas hexagonais, € utilizada uma
modelagem baseada nos indices de Hamada (Hamada et al., 1992), comumente utilizada na
representacdo de nanotubos de carbono. Esta abordagem consiste em dois inteiros positivos n
e m que definem a estrutura do nanotubo de carbono. E acrescentado um terceiro indice I que
determina sua extensao.

O método € baseado no algoritmo de Bresenham para tragado de retas em dispositivos
matriciais (Bresenham, 1965). Neste trabalho, o algoritmo é modificado para gerar retas em
malhas hexagonais. Esta reta é definida pelo veror chiral ¢, obtido através dos indices (n,m)
(Fig. 3), definido como:

¢y, = ndy, + mdy = (n,m) (1)
onde @ e d sdo vetores unitdrios da malha hexagonal.

Geracao do plano Os indices (n,m,l) definem uma rotagao arbitrdria na malha hexagonal ca-
paz de representar os trés tipos de nanotubos de parede simples: zigzag, armchair e chiral
(Kharissova et al., 2007).
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Figura 2: Primeiramente, sdo determi-
nados os inteiros (n,m,l). E gerada uma
sequéncia de retas. O resultado é armaze-
nado para processamento posterior.

Figura 3: Elementos geométricos consi-
derados pelo método.

Esta etapa do método consiste em decidir sucessivamente quais hexdgonos representam a
melhor aproximacgdo para reta dada pelo veror chiral. Obtida esta sequéncia de hexdagonos, é
possivel construir uma regiao retangular, de acordo com o indice /, agrupando [+ 1 retas geradas
na primeira etapa do método. Uma caracteristica importante é que todas as retas geradas sao
1dénticas, permitindo rdpida modificacdo no comprimento do tubo.

Construcao da malha usando half-edges A construcdo eficiente das estruturas pode ser feita,
nesta etapa, introduzindo equagdes paramétricas para, a partir do plano de hexdgonos, obter
diversas outras estruturas. Esta abordagem fornece grande nimero de estruturas de interesse
para pesquisa em dreas como a Fisica e Quimica.

Durante o processo de simulacdo, € necessario modificar o modelo rapidamente. Desta
forma, optou-se pela utilizacdo da estrutura half-edges para armazenar as informagdes espacias
e de vizinhanca dos dtomos do sistema. Esta estrutura € muito utilizada devido a sua grande
eficiéncia em malhas dindmicas.



2.2 POTENCIAL REBO2

A energia potencial total £}, de um sistema pode ser obtida a partir da soma das intera-
coes entre os dtomos desse sistema e seus vizinhos mais proximos, como mostrado pela Eq. 2
(Brenner et al., 2002).

Ey=) > [VR(ry) — b VA(ry)] @)

i j(5>9)

Os termos V* e V4 representam, respectivamente, a repulsio e a atragio interatdmicas e
variam conforme a distancia r;; entre os dtomos ¢ € j. A fungdo b;; estd relacionada a ordem da
ligacdo entre os 4&tomos 7 € j e agrega também a influéncia que 4tomos préximos exercem sobre
a energia da ligacdo. Essa fungdo € baseada em quatro termos:

b;rj—ﬂ + b]qi—w

bij - 2

RC | pDH

Os valores para as fungdes b7, " e b7, " s@o influenciados pelo nimero de coordenagdo local

e pelos angulos formados entre a ligacdo 7 — j e os a&tomos vizinhos de ¢ e de j, respectivamente.

A fim de garantir que apenas os vizinhos mais proximos dos dtomos z e j serdo considerados no
calculo da Eq. (3), a fun¢do de corte a seguir € utilizada:

1 r< DZ“"

. n(r—Dm) min mazx

50) = § |1+ cos (gt ) | /2 D < < D )
0 r> Dmar

onde Df]“” e D}}*" sdo, respectivamente, iguais a 1.7 e 2.0. Neste intervalo, a contribui¢do
que os atomos vizinhos exercem na ligacdo varia suavemente de 1.0 a 0.0 para o intervalo
[Dmm Dma:c]
ij i I
O termo bgﬁc na Eq. (3) esta relacionado a energia de radicais e a conjugacdo de ligagdes
7. Sua incorporagdo ao potencial permite a inclusdo dos efeitos da conjugacio na energia da
ligacdo considerando apenas as interacdes entre os vizinhos mais proximos dos dtomos z € j.
O termo bgH fornece um modelo das for¢as que atuam sobre o angulo diedral definido pelo
plano formado pelas ligacdes p — 7 e ¢ — j e pelo plano formado pelas ligagdes i — j e j — k,
para cada um dos vizinhos p e k£ dos dtomos 7 e j, respectivamente, como ilustrado na Fig. 4
(Wang, 2006).

Figura 4: Angulo diedral formado pelos
atomos p, 7, j e k.



Apesar de ndo considerar as tor¢cdes em ligacdes simples e as interagdes entre os 4tomos
mais afastados, o potencial apresentado tem larga utilizacdo, uma vez que exige menos esforco
computacional que outros métodos sem comprometer a correlacdo dos valores obtidos com
resultados experimentais (WenXing et al., 2004), (Wang et al., 2005).

3. MODELO COMPUTACIONAL

O modelo computacional proposto conta com trés classes, conforme mostrado na Fig. 5.
A criagdo de classes € importante para organizar a implementaciao da simulacdo, uma vez que
o potencial é composto por termos com muitos detalhes.

(" GEOMETRYINTERFACE h
REBO2POTENTIAL beginlteration();
getFirstParticle();
iterate(); getNumberOfNeighbors(PARTICLE *particle);

getNeighbor(PARTICLE *particle, int index);
getNextParticle(PARTICLE *particle);
notifyUpdate(PARTICLE *particle);
endlteration();

. S
(" PARTICLE (CARBONVERTEX) )
CalculateDistance(CARBONVERTEX *neighbor);
CalculateAngle(CARBONVERTEX *neighbori,
CARBONVERTEX *neighbor2);
CalculateDihedralAngleCosine(CARBONVERTEX *neighborj,
CARBONVERTEX *neighborp,
\_ CARBONVERTEX *neighbork); J

Figura 5: Classes e métodos propostos para a implementacao.

Cada particula gerada (Fig. 2) € representada por um objeto da classe PARTICLE, que
possui métodos responsdveis pelos calculos de distdncia e angulacio entre a particula e seus
atomos vizinhos mais proximos. O célculo do cosseno do angulo diedral (Fig. 4) também
tem sua implementacdo nesta classe. A classe CARBONVERTEX herda esses métodos e foi
modelada para representar um dtomo de carbono.

A classe GEOMETRYINTERFACE ¢€ a responsdvel por manter consistentes as relagdes de
vizinhancga entre as particulas do sistema e por organizar os 4tomos e seus vizinhos em forma
de lista. O armazenamento da informacgdo de vizinhanga entre as particulas tem o objetivo
de diminuir o nimero de particulas analisadas para o cédlculo da energia potencial em cada
atomo do sistema, uma vez que somente a influéncia das particulas mais préximas ao dtomo &
considerada.

Por fim, a classe REBO2POTENTIAL controla as itera¢des e prové métodos para o célculo
de cada termo do potencial, bem como de seus gradientes, fazendo uso dos métodos das duas
classes ja apresentadas.

O método proposto neste trabalho consiste na aplicacdo do potencial (Sec. 2.2) sobre as es-
truturas geradas através do processo descrito na Fig. 2 para obter sistemas com energia minima.
A obtencao dessa configuragdo tem como objetivo otimizar a andlise de propriedades fisicas das
estruturas geradas.



4. RESULTADOS

A Fig. 6 apresenta a configuracdo inicial da malha que serd otimizada, com 1120 vértices.
Pode-se perceber que os dtomos centrais estdo destacados com cor vermelha denotando uma
regido com maior variacdo de energia. Apds 8000 iteracdes, foi obtida a estrutura apresentada
na Fig. 7. Para essa simulacdo, ndo foi removido nenhum vértice da malha. A tendéncia
observada € a evolugdo para um objeto que ndo tem a forma da superficie original.

Com a remocgdo de 56 d&tomos do anel central, notou-se a tendéncia da estrutura se adaptar
de forma a apresentar energia menor que a da superficie original, porém mantendo a sua forma,
conforme pode ser visto nas Figuras 8,9, 10, 11 e 12.

Figura 6: Toro com a aplica¢do de uma iteragdo do
potencial REBO2. Em destaque o vetor aceleragdo
de cada atomo.

Figura 7: Toro apés 8000 iteracdes do potencial
REBO?2.

5. CONCLUSAO

Neste trabalho apresentamos um método para obtengdo de estruturas com superficie de
energia suficientemente reduzida para ser condicao inicial de um método de simulagdo de dina-
mica molecular. Foi implementado o potencial REBO2, que utiliza uma funcdo de corte (Eq.
4) para a formacao de uma vizinhanca de dtomos evitando, com isso, o tratamento do sistema
como um problema dos n-corpos. Esse aspecto do potencial diminui o custo computacional
necessario para a otimizacao da malha.

Do ponto de vista geométrico da otimizacio de malhas, o comportamento do sistema diante
de outras definicdes de vizinhangas deve ser observado. Um exemplo € o tratamento da vizi-
nhanca vinculado ao conceito de half-edges (Fig. 2). Esse tratamento acrescenta uma restri¢ao
ao nimero de vizinhos, ja que a malha gerada pelo processo descrito na Sec. 2.1 € trivalente.



Figura 8: Toro com a aplicacdo de uma iteragcdo do
potencial REBO2, apds a remocdo dos dtomos do
anel central.

Figura 9: Toro com a aplicacdo de 100 iteragdes do
potencial REBO2, apés a remocdo dos atomos do
anel central.

Figura 10: Toro com a aplicacio de 300 iteragdes
do potencial REBO2, apds a remocdo dos dtomos
do anel central.

Como trabalho futuro, pretende-se utilizar k-vizinhos, vinculados ou ndo ao conceito de
half-edges, o que representa um relaxamento na restricdo de vizinhanga. Vale ressaltar que
essa caracteristica do sistema afeta diretamente o custo computacional da otimiza¢do. Outra
abordagem futura se refere a andlise de superficies que apresentem topologias diferentes da do



Figura 11: Toro com a aplicacdo de 500 iteragdes
do potencial REBO2, apds a remocdo dos dtomos
do anel central.

Figura 12: Toro com a aplicacdo de 1000 iteracdes
do potencial REBO2, apds a remogao dos d&tomos do
anel central.

toro e do cilindro.

Pretendemos, ainda, elaborar uma versao do simulador voltada para utilizacao em GPUs,
uma vez que essa arquitetura é altamente paralelizada, o que favorece a andlise simultanea de
varios pontos da malha. Com isso, esperamos gerar resultados em menos tempo, sem perder
precisdo na simulacdo, além de ter um ambiente que propicie a andlise de malhas maiores ou
mais densas.
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Abstract. The processing of nanostructures is an important task for the development of several
technologies. The initial structure of an object is obtained by the generation of parametric
hexagonal meshes. The REBO?2 potential is applied to adjust the model until the distribution
with minimal energy is obtained. This mesh can be used by a system for molecular dynamics
simulation and analysis of physics properties. Experimental results show that this approach is
promising for providing objects with arbitrary geometry.
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