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Resumo

Este trabalho apresenta as etapas estudadas no processo de modelagem de nanotubos
de carbono.

A primeira etapa consiste na modelagem matemadtica, fundamental para as etapas
seguintes. A seguir apresentou-se o desenvolvimento do modelo computacional, pensado
em funcao da modelagem matematica. Esta etapa apresenta o método que sera utilizado
para a construcao e manipulacao do nanotubo, destacando suas vantagens e desvantagens.

Por fim, para o melhor entendimento do processo de modelagem, optou-se por fazer
uma implementacao que abordasse diversos aspectos observados na teoria.
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1 Introducao

O estudo de nanomateriais apresenta hoje um vasto campo para pesquisa e desen-
volvimento de novas tecnologias, sendo estas em diversas areas, como engenharia, fisica,
quimica, medicina e ciéncia da computacao. O foco nesta area se deve a existéncia de
obstaculos para que esses materiais sejam empregados em produtos de escala comercial.
Como exemplo disso, pode-se citar o alto custo para a andlise e sintese de alguns desses

materiais.

Um tipo especial de estruturas nanométricas, os nanotubos de carbono, sao fundamen-
tais para diversas aplicagoes, desde tecidos super resistentes até componentes eletronicos
de alta eficiéncia. Os nanotubos de carbono, citados pela primeira vez em (ILJIMA, 1991),
despertam grande interesse nos cientistas devido a dependéncia das suas propriedades
com a sua geometria. Os nanotubos sao apresentados em diversas formas estruturais que

dao origem a notéaveis propriedades eletronicas e mecanicas.

Devido ao alto custo de manipulacao e producao dos nanotubos de carbono, as pes-
quisas na area de computacgao tornam-se essenciais, possibilitando a modelagem destas
estruturas. A modelagem computacional permite o estudo das caracteristicas fisicas dos
nanotubos de carbono. As pesquisas nessa area permitem ainda realizar diversas si-
mulagoes sobre os modelos desenvolvidos. Um exemplo de simulagao interessante é esticar
o nanotubo de carbono e detectar o ponto onde ocorre a sua ruptura e qual o impacto

deste evento em suas propriedades.

A computacao grafica, inserida neste contexto de modelagem computacional, permite
uma abordagem geométrica dos nanotubos e viabiliza a visualizacao de resultados que
podem ser analisados por cientistas de outras areas. O uso de computacao grafica torna

as simulagoes mais intuitivas, além de evidenciar falhas de modelagem ou simulacao.
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1.1 Objetivos

O objetivo primario desse trabalho é estudar os diversos problemas e métodos para a
modelagem. Alguns aspectos também serao abordados, como a capacidade de representar
estruturas complexas com objetivo de aproximar os modelos das situagoes encontradas
em observagoes reais. Para a realizacao dessa modelagem, serao utilizados nao somente

os aspectos geométricos, mas também informagoes fisicas sobre estas estruturas.

Um objetivo secundario desta monografia é o desenvolvimento de uma modelagem
que seja eficiente. A medida de desempenho é fundamental para que simulagoes mais
complexas possam ser realizadas. Um outro subproduto deste trabalho é tornar viavel a
modelagem de estruturas mais complexas através da juncao de duas ou mais estruturas

(ZSOLDOS et al., 2004).

1.2 Visao Geral

Este trabalho apresenta as etapas necessarias para a modelagem de nanotubos de

carbono.

No Capitulo 2 é apresentada a modelagem matematica do problema, ou seja, o em-
basamento matematico utilizado para formular o método de construcao dos nanotubos
de carbono. O foco principal deste método é o vetor chiral descrito na Secao 2.2.1 que é
utilizado para aproximacao dos hexdgonos e os indices de Hamada (Sec. 2.2) usados para

a enumeracao da malha hexagonal.

No Capitulo 3 sao descritos os conceitos de manipulacao de malhas utilizados para
a representacao do nanotubo de carbono. Na Secgao 3.2.1 sao apresentadas as operagoes
esteares que sao fundamentais para a manipulacao coerente das estruturas modeladas.
Estes conceitos sao importantes para realizar mudancas na geometria dos objetos sem

alterar suas propriedades topologicas.

O principal aspecto deste trabalho é tratado no Capitulo 4, onde o método para
tragado de retas em malhas hexagonais é descrito. A demonstracao feita a partir do
algoritmo de Bresenham ¢é apresentada na Secao 4.3. O foco computacional do problema

é descrito na Secao 4.5, onde é apresentado um fluxograma simplificado do algoritmo.

A aplicacao desenvolvida para este trabalho é descrita no Capitulo 5. Na Secao 5.1 sdao

descritos alguns aspectos computacionais necessarios no nivel da aplicagao. Os resultados
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obtidos com os estudos tedricos e com trabalho pratico sao mostrados na Secao 5.2.

O Capitulo 6 apresenta a conclusao deste trabalho e a Secao 6.1 descreve as perspec-

tivas para os trabalhos futuros.
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2 Geometria de nanotubos

Neste capitulo serao abordados os aspectos matematicos da geometria dos nanotubos.
Essas definicoes servirao de base para elaboracao do modelo computacional. Vale ressaltar
que os dados tedricos e praticos sao muito proximos quando se referem aos nanotubos de
parede simples ou, no caso de nanotubos de parede miltipla, a camada mais externa. A
proximidade entre as camadas intermediarias dos nanotubos de parede multipla afetam
o calculo tedrico do diametro, sendo necessarias ferramentas matematicas mais precisas

para estes casos. (KHARISSOVA; RANGEL-CARDENAS; CASTA, 2007)

2.1 Célula unitaria e zona de Brillouin

A célula unitdria é definida pelos vetores @, e @, que representam os vetores unitarios

da rede hexagonal (Fig. 1a). Esses sao destacados no hexagono da Figura 2.

O médulo desses vetores é definido como |@;| = |@y] = a = 2.46A. O parametro
a representa a constante da rede hexagonal, onde a = v/3ay = 2.46A. A constante ay,
representando o lado do hexagono na Figura 2, corresponde a distancia entre dois atomos

de carbono no grafite, com valor de 1.42A.

A zona de Brillouin, citada pela primeira vez em (BOUCKAERT; SMOLUCHOWSKI; WIG-
NER, 1936), é alvo de grande interesse de estudiosos devido & suas propriedades simétricas.
Esses pontos sao relevantes para o estudo de propriedades fisicas e quimicas de estruturas
cristalinas. Para o caso da estrutura hexagonal, pode-se definir alguns pontos de simetria,

além da primeira zona de Brillouin, destacada pelo hexdgono em cinza escuro na Figura
1b.

A primeira zona de Brillouin para a rede hexagonal é representada como a rede

reciproca a célula unitéria e é definida através dos vetores by e by (Fig. 1b):

2 2w

V3a a

2 27

V3a a

S

1= ( ) by = ( ) (2.1)



Figura 1: (a)Representa a rede hexagonal da folha de grafeno. A célula
unitaria é definida pelos vetores @; e @s. (b)Rede reciproca definida pe-
los vetores I;l e 52. A primeira zona de Brillouin encontra-se destacada
em cinza escuro e a segunda zona de Brillouin contornada pela linha
pontilhada. Os pontos I', M e K correspondem ao centro da zona de
Brillouin, centro da aresta e o meio da aresta, respectivamente.

Figura 2: Representacao
de um hexagono, seme-
lhantes aos da rede hexa-
gonal, com a representacao
dos vetores unitdrios a@; e
d, e a constante da rede
hexagonal q

onde o valor da constante de rede é 47/v/3a.

Observa-se na Figura 1b os trés pontos de simetria da zona de Brillouin:

e ['=(0,0): centro da zona de Brillouin;

e M: centro de uma aresta;

14
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e K: meio de uma aresta conectando dois hexagonos;

Definidos os pontos de simetria, tem-se que a segunda zona de Brillouin esta definida

pela area pontilhada na Figura 1b.

2.2 Indices de Hamada

Os indices de Hamada permitem que diversas informacoes geométricas dos nanotubos
de carbono sejam inferidas (PERALTA-INGA. et al., 2003; HINOJOSA, 2007). Esses indices

serao definidos a partir de n,m € Z, onde n > m.

Para diferentes valores de n e m, pode-se classificar os nanotubos como: zigzag, para
os pares (n, 0); armchair, para os pares (n, n); chiral, para os demais pares (n, m), tal
que n > m > 0. Pode-se observar na Figura 3 que esta definigao dos indices de Hamada

impacta na diferenca entre os trés tipos de nanotubos.

L )
o
Qa.
lei
l..
I..
..l

e
S
4
e
&
DS
e
e

2

Figura 3: Rede hexagonal com a representacao de cada um
dos trés tipos de nanotubos e a definicao correspondente dos
indices de Hamada.

2.2.1 Vetor Chiral

O nanotubo pode ser visto como uma folha de grafite, ou grafeno, enrolada na direcao

determinada pelo wvetor chiral, representado pelo vetor éh na Figura 4. Este vetor é
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Figura 4: Rede hexagonal com a representacao do vetor chiral
C,ea agulagao deste com a direcao do vetor @;. O vetor
de translagao no plano, mostrado por T. No topo da imagem
apresentam-se ainda os vetores unitarios @; e ds € 0S eixos
cartesianos = e y. A area pontilhada corresponde a parte da
folha de grafeno que é enrolada para formar o nanotubo de
carbono.

definido da seguinte forma:
C), = né@, +ma, = (n,m) (2.2)

onde @; e @, sao os vetores unitarios da rede hexagonal definidos na Secao 2.1.

Definido o vetor chiral, pode-se determinar o diametro do nanotubo através do médulo

de C, como visto na Figura 4:

—

Ch| =aVvn?+m?2+nm (2.3)

2.2.2 Raio do nanotubo

A raio do manotubo é deduzido a partir da equacao do perimetro e apresentado na

Figura 5:

Sl

(2.4)

O
3
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Figura 5: Representagao do raio em um na-
notubo visto no espaco 3D.

Substituindo a Equacao 2.3 na equacao do perimetro apresentada acima, tem-se que:

A equacao do raio é apresentada de acordo com a definicao dos indices de Hamada.

Para cada um dos tipos de nanotubos, tem-se que:

e Chiral: (n>m > 0)

R= %\/n2 +m? +nm (2.6)
e Armchair: (n =m)
R= %n 3 (2.7)
o Zigzag: (m =0)
R= %n (2.8)

2.2.3 Angulo Chiral

A medida do angulo chiral é obtida a partir do angulo formado pelos vetores: chiral

C), e vetor unitdrio @;, como visto na Figura 4. Com essa premissa tem-se o produto

escalar:

cos© = ?h'a
Ch

(2.9)

1
a1




18

Com a Figura 2, sao deduzidas as seguintes relagdes para os vetores @, e @s:
@1 = acos30i 4+ asin30; (2.10)
@y = acos30i — asin 30 (2.11)

Com as relacoes 2.10 e 2.11 e com a Equacao 2.2, o angulo chiral é obtido somente
em funcao dos indices de Hamada, fundamental para manter o modelo simples e repre-

sentativo:

2
cos O = ntm (2.12)
2v/n2 +m2 +nm

De forma andaloga a que foi feita para o cdlculo do raio, conclui-se que o angulo chiral

é definido da seguinte forma, para os diferentes tipos de nanotubos:

e Chiral: (n >m > 0)

2
cos© = ntm ;0°<© <30° (2.13)
2v/n2 +m2 + nm

e Armchair: (n =m)

cos@z?;@:?)oo (2.14)

o Zigzag: (m =0)
cos®=1;0=0° (2.15)

2.2.4 Vetor de Translacao

O wetor de translacdo T, observado na Figura 4 e visto no espago 3D na Figura 6,
representa o eixo do nanotubo de carbono e, formando um angulo de 90 ° com o vetor C hs
delimita a drea da folha de grafeno que serd enrolada para formar o nanotubo (LEITE,

2005). Esse pode ser expressado em funcao dos vetores unitérios da rede hexagonal:

T = tll_il + tQC_iQ = (tl,tg) (216)

Partindo da premissa de que éhL T, pode-se determinar as constantes t; e ty em

funcao dos indices de Hamada:
t1 = (2m+n)/d, (2.17)

ta =—2n+m)/d, (2.18)
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Figura 6: Representacao do vetor de
translacao T em um nanotubo visto no
espago 3D.

onde d, é o maximo divisor comum entre (2m +n) e (2n +m).

O nidmero de hexdgonos pertencentes a célula unitdaria N’ é definido dividindo sua

area pela drea do hexdgono, e dado em funcao de (n,m):

’éhx T‘
/I __

N (2.19)

’61 X (_1:2‘
Substituindo os vetores da equacao pelas demonstracoes apresentadas anteriormente,
tem-se o nimero de hexdgonos N’ dado por:

2(n? + m? + nm)

N =
d,

(2.20)

Desta forma, o nimero de dtomos de carbono N na célula unitaria é dado por 2N’ ja

que cada hexdgono contém dois dtomos.
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3 Complexos Simpliciais e
Operacoes Estelares

A representacao através de malhas é comumente utilizada em diversas dreas como
a reconstrugao de superficies, a simplificagao de modelos e animagao. A modelagem e
manipulacao destas malhas sao baseadas em diversos conceitos mateméaticos apresentados

neste capitulo.

Os nanotubos de carbono, neste nivel de abstragao, sao considerados malhas hexago-
nais nas quais sao permitidas operacgoes para diversos fins. Essas tém como objetivo a
modelagem de estruturas mais complexas ou a modificacao de sua estrutura no decorrer
de alguma simulacao. Diante disso, as estruturas apresentadas nas Figuras 7 e 8 tém o

mesmo significado no contexto da manipulagao de malhas.

(b)

Figura 7: (a) Visao espacial da malha de uma esfera. (b)

Nanotubo de carbono representado por sua malha no espaco
3D.

3.1 Conceitos topolégicos

A anadlise topoldgica é fundamental para manter a coeréncia do modelo, ou seja,

garantir que a topologia nao seja alterada de forma indesejada. Este estudo é a base para
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Figura 8: Representacao através de malha de um ambiente
virtual.

a definicao dos operadores aplicados no modelo.

3.1.1 Complexos Simpliciais

O fecho convero de um conjunto de pontos X de dimensao n é definido como a

intersecao de todos os conjuntos convexos que o contém.

Figura 9: Fecho convexo
de um conjunto de 12 pon-
tos no plano.

Em um caso particular onde os pontos se encontram alinhados no plano, o fecho
convexo ira corresponder ao poligono convexo onde seus vértices pertencem ao conjunto

inicial (Fig. 9).

Um simplexo de dimensao n é o fecho de n+1 pontos vy, ..., v onde v; € R™, ou seja,

os vetores formados por v; — vg, com j = 1...k sao linearmente independentes.

Em geometria, simplexo ou um n-simplexo é a generalizacao da nocao de triangulo

para o espago R" (Fig. 10).

Um complexo simplicial ¥ é um conjunto finito de simplexos tais que:
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b
b b
/ = c
a® 2 = c d
Ponto Segmento de reta Tridngulo Tetraedro
(a) (a,b) (a,b, ) (a,b, ¢, d)

Figura 10: Representacao de simplexos em algumas
dimensdes: (a) O-simplexo é representado por um
ponto; (a,b) l-simplexo é representado por um seg-
mento de reta; (a,b,c) 2-simplexo é representado por
um triangulo; e (a,b,c,d) 3-simplexo é representado
pelo tetraedro.

1. Se o € ¥, entao todas as faces de o pentencem a 3.
1. Se 0,7 € ¥, entao o Ny é uma face propria de o e 7.

A dimensao de um complexo simplicial ¥ é definida como um inteiro d = max{dim(o)o €

¥} e X é definido como um complexo simplicial d-dimensional ou d-complexo simplicial.

O bordo de um simplexo o, denotado por do, é a colecao de todas a faces proprias de

o(Fig. 11). O idnterior de um simplexo é representado por Int(c) = o — do.

Vo
Vo

Vi
Vi V2

Figura 11: Bordos de simplexos de dimensao
1 e 2. Sao representados pelos vértices vgy
e v1, no caso do simplexos de dimensao 1
e pelos vértices vy, v; € vy € as respectivas
arestas, no caso do simplexo de dimensao 2.

3.1.1.1 Relacoes entre Simplexos

A estrela de um simplexo o é denotado por star(o). Esta representa a unido de todos

os simplexos v que sao co-face de o(Fig. 12)(FERREIRA, 2006).
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O elo de um simplexo o, denotado por link(c), é o conjunto de simplexos v € Z tais

que:

1. ~ é face de algum simplexo de star(o).

2. v ¢ star(o).

Figura 12: Os elementos em cinza represen-
tam a estrela do vértice vy, composta pelas
arestas, pelas faces e por vy. Os elementos
pontilhados representam o elo de um sim-
plexo.

3.1.2 Caracteristica de Euler

A caracteristica de Euler é um invariante topoldgico, ou seja, uma propriedade do

espaco topoldgico que, se mantida, garante que dois objetos sao homeomorfos.

A férmula de Euler para poliedros convexos é dada por:
V+F=A+2 (3.1)

onde V representa o nimero de vértices, F' o nimero de faces e A o niimero de aretas.

Esta férmula é generalizada para k dimensoes e para poliedros que nao homeomorfos

a esfera. A caracteristica de Euler para um complexo simplicial M (Sec. 3.1.1) com ny
células de dimensao k:

X(M)=n9g—n1+ny—nz+... (3.2)
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Desta forma, no espaco R3, as varidveis ng, n; e ny representam os vértices, arestas e

faces, respectivamente.

A Tabela 3.2 apresenta o calculo da caracteristica de Euler para alguns poliedros
convexos. O valor encontrado para o invariante topoldgico é o mesmo para todos os
poliedros, visto que todos sao homeomorfos a esfera. Ja no toro, devido a alteracao da
topologia, a caracteristica de Euler apresenta um valor diferente do encontrado para os

poliedros homeomorfos a esfera, ou seja, neste caso V — A+ F = 0.

Poliedro Vértices Caracteristicade
Euler:V-A+F
4 6 4 2

Tetraedro

Hexaedro 8 12 2
Octaedro 6 12 8 2
Icosaedro 12 30 20 2
Dodecaedro 20 30 12 2

Figura 13: Tabela com a caracteristica de Euler para alguns
poliedros convexos. Observa-se que todos sao homeomorfos a
esfera.

3.2 Teoria Estelar

A Teoria Estelar, desenvolvida por (ALEXANDER, 1930) e (NEWMAN, 1926), define
uma forma de manipular superficies combinatoriais sem modificar sua topologia. Mais
recentemente, a teoria foi consolidada por (PACHNER, 1991). O foco desta formalizacao é

demonstrar a equivaléncia entre complexos simpliciais(LICKORISH, 1999).

De acordo com a Teoria Estelar, duas variedades combinatoriais n-dimensionais sao
homeomorficas linearmente por partes se, e somente se, estao relacionadas por uma

sequiéncia de operadores estelares.

3.2.1 Operacoes Estelares

Como foi descrito na Secao 3.1.1.1, o elo e a estrela de um simplexo ¢ definem sua
vizinhanga. Pode-se modificar essa vizinhanca sem que haja alteracao na topologia da ma-
lha, ou seja, respeitando as condicoes apresentadas na Secao 3.1.2. As operacoes estelares

atendem a estas condigdes(VIEIRA et al., 2003).
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3.2.1.1 Edge Collapse e Half-edge Collapse

A operagao de edge collapse consiste na remocao de uma aresta e = (u,v), como

mostrado na Figura 14.

(a) (b)
Figura 14: (a) Ilustracdo de uma malha vista no plano onde a

remocao da aresta e = (u,v) destacada atende a condigao de

remocao. (b) A mesma malha da Figura(a) apds a remogao da
aresta e = (u, v).

Para nao alterar a topologia da malha, a remocao da aresta destacada na Figura 14

é feita de acordo com as seguintes condicoes:
1. link(u) N link(v) = link(e);
1. Se u e v sao vértices da borda, e é também uma aresta da borda;

1. A malha tem mais de 4 vértices se nem u nem v sao vértices de fronteira, ou a

malha tem mais de 3 vértices se u e v sdo vértices de fronteira.

O, O,
u v u v
W,
) )
(a) (b)

Figura 15: (a) Situagao onde nao é atendida a condigao de
remogao da aresta destacada em negrito. (b) Neste caso, a
remocao € permitida sem a alteracao da topologia da malha.

A Figura 15(a) apresenta uma das situagoes onde a remogao da aresta ndo é permitida,
ou seja, a sua aplicagao implicaria na alteragao da topologia da malha. Ja na Figura 15(b)

nao ocorreria a mudanca na topologia, caso a operacao fosse feita.

Essa observacao é comprovada pelo calculo da caracteristica de Euler para a malhas

antes e depois da remocao da aresta. A malha inicial(Fig. 14(a)) apresenta a caracteristica



26

de Euler igual a 1, de acordo com a defini¢ao da Secao 3.1.2. Apds a remogao(Fig. 14(b)),
o valor encontrado para a caracteristica de Euler é mantido. O que nao ocorre com a

Figura 15(a), se for removida a mesma aresta.

A orientacdo da malha é outro aspecto importante que deve ser observado. Pela
Figura 16, fica evidente que, com a aplicacao da operacao de edge collpase, a orientagao

da malha é mantida.

—— T
X\ N\ S\ &

NNy TN

N/ N =/ N

(a) (b)

Figura 16: (a) Representagao da orientagdo de uma malha no
sentido horério. (b) Malha apés a aplicagdo da operagao edge
collapse com a orientagao mantida no sentido horario.

A operacao half-edge collapse é uma variagao da operacao edge collapse. Nesta é
feito o deslocamento do vértice em relacao ao outro, como observado na Figura 17. Esse
deslocamento pode ser determinado pela aplicacao ou, como padrao, deslocar o vértice

para o ponto médio da aresta e = (u,v).

(a) (b) ~

dp

Figura 17: (a) Malha antes da aplicagdo da operacao, sendo d,
a distancia entre os vértices u e v. (b) Malha apds a aplicagao
da operacao half-edge collapse, onde a distancia d, entre os
vértices u e v ¢é diferente de d,.

A aplicacao da operacao de edge collapse em uma malha 3D é observada na Figura
18.

3.2.1.2 Edge Flip

A operacao de edge flip consiste na inversao de duas arestas compartilhadas por duas

faces, como mostra a Figura 19.



27

Figura 18: Visao 3D de uma malha antes(a) e depois(b) de
aplicada a operacao de edge collapse.

u v + u v

(a) (b)

Figura 19: (a) Ilustracdo de uma malha vista no plano onde
a aresta e = (u,v) serd substituida pela aresta (s,t). (b) A
mesma malha da Figura(a) apds a troca.

Assim como a operacao de edge collapse, uma condicao é respeitada para que a
operacao de edge flip nao modifique a topologia da malha. A condic¢ao diz que a troca
de uma aresta do interior da malha e = (u,v) pela aresta (s,t) nao altera a topologia se

(s,t) nao existir na malha inicial (HOPPE et al., 1993).

VA YA W~ A WA NWPZ
NI Ny NG [Nt 2!
/7 \\@//%\\l N\ N\

(a) (b)

Figura 20: (a) Representagao da orientagdo de uma malha no
sentido horério. (b) Malha apés a aplicagdo da operagao edge
flip com a orientacao mantida no sentido horario.

A Figura 20 apresenta orientagdo da malha no sentido horario antes e depois da

aplicagao da operacao edge flip. Observa-se que a orientagao foi mantida.
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3.2.1.3 Edge Weld

Considere um vértice central v, adjacente aos vértices s, u, t e w(Fig. 21). A estrela
de v forma as 4 faces. A operacao de edge weld remove o vértice v e ajusta as 4 faces
para formar somente duas. A aresta mantida e pode ser (w,u) ou (s,t). O resultado sdo

duas faces compartilhando a aresta e.

(s) (s)

(a) (b)

Figura 21: (a) Iustragdo de uma malha vista no plano onde o
vértice v é removido. (b) A mesma malha da Figura(a) apds a
remocao.

A operacao de edge weld pode ser vista como uma operagao de edge collapse entre os

vértices v e u, como pode ser observado na Figura 21.

== ——E—
Vi
W

P
—

X!

)
7 |
— — Gl

(a) (b)

l |
©—> @
| T

Figura 22: (a) Representagao da orientagdo de uma malha no
sentido horério. (b) Malha apds a aplicagao da operagao edge
weld com a orientacao mantida no sentido horario.

Assim como as demais operagoes estelares, é visto na Figura 22 que a orientacao da

malha ¢ mantida com a aplicacao da operacoes de edge weld.
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3.2.1.4 Edge Split

A operagao de edge split é vista como o inverso da operacao edge weld(Fig. 23).
Das operagoes apresentadas aqui, esta é a tnica capaz de adicionar detalhe a malha. As

demais operagoes sao vistas como formas de simplificacdo do modelo(VELHO, 2001).

(s) (s)

@ D —=> G—w—v

st/ U
(a) (b)
Figura 23: (a) Ilustracdo de uma malha vista no plano onde o

vértice v é adicionado. (b) A mesma malha da Figura(a) apds
a adicao.

3.2.1.5 Consideragoes Finais

A operacao edge collapse pode ser decomposta em operacoes mais simples, apresen-
tadas nas secoes anteriores. Como visto na Figura 24, duas operacoes edge flip e uma

operacao edge weld apresentam mesmo resultado da operacgao edge collapse.

(s) O

), Y,

Figura 24: Passos da decomposicao da operacgao edge collapse
em duas operagoes edge flip, nas arestas (u,s) e (u,t), e a
operacao edge weld removendo o vértice u. O resultado é o
mesmo obtido através da operagoes edge collapse na aresta

(u,v).
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Por fim, essas operacoes podem ser combinadas para que se obtenha um resultado
desejado. A aplicagdo mais comum é a simplificagao(Fig. 25). Contudo, no caso dos
nanotubos, podem ser aplicadas para alterar algumas geometrias para, por exemplo, criar

juncoes entre estruturas distintas.

VAVARVAVARV- Al

Figura 25: Sequéncia de operagoes aplicadas sobre uma malha
para simplificacao de um vértice.
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4 Algoritmo de Bresenham
aplicado a Geracao de
Nanotubos

4.1 Algoritmo de Bresenham

Este algoritmo foi desenvolvido por Jack E. Bresenham com o objetivo de desenhar
linhas em dispositivos matriciais (BRESENHAM, 1962). Sao necessdrias aproximagoes, ja
que esses dispositivos nao permitem desenhar retas de forma continua. Desta forma, o
algoritmo permite desenhar no espago discreto de uma malha quadriculada a reta que

minimize o érro para a reta original (Fig. 26).

Figura 26: Malha quadriculada com a apro-
ximagao da reta gerada pelo algoritmo de
Bresenham.

A principal caracteristica do algoritmo é fazer uso de aritmética inteira. Esta é uma
grande vantagem do algoritmo pois aritmética com ponto flutuante é muito mais custosa

para o computador.

O algoritmo foi inicialmente demonstrado para o primeiro quadrante, sendo facil-
mente extendido para os demais quadrantes. Com pequenas expansoes, o algoritmo de

Bresenham pode ser usado ainda para desenhar outras formas geométricas, como circulos,
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mantendo suas caracteristicas de aritmética inteira.

4.2 Consideracgoes iniciais

A geracao dos nanotubos precisa de ser feita de forma rapida e evitando erros numéricos.
Com estas premissas, conclui-se que o algoritmo de Bresenham é a melhor opgao para solu-
cionar este problema, por apresentar essas duas caracteristicas de forma evidente. Outro
fator importante nesta decisao, é a simplicidade com que o algoritmo de Bresenham é

implementado.

O algoritmo ¢ utilizado para a decisao de qual hexagono renderizar para obter a
melhor aproximacao para a reta representada pelo vetor chiral descrito na Secao 2.2.1,
de forma semelhante ao algoritmo original. A escolha dos hexagonos é feita sempre entre

duas possibilidades H; ou Hy (Fig. 27), considerando-se H, como o hexdgono inicial.

Figura 27: Esquema
de quais hexagonos sao
passiveis de serem escolhi-

dos.

Para utilizar o algoritmo na geragao dos nanotubos, foram feitas modificagoes em seu

mecanismo, como mostrado na secao seguinte.

4.3 Demonstracao para os Nanotubos

A demonstracao é feita devido a mudanca no dominio do problema, ja que a malha
onde a reta é aproximada apresenta caracteristicas distintas da malha quadriculada (Fig.
26). Neste caso, é considerada a malha hexagonal vista no plano, como observado na
Figura 28. As transformagoes aplicadas para que a malha obtida tenha o formato cilindrico

sao apresentadas no Capitulo 5.
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Figura 28: A malha considerada para a demonstracao
encontra-se no plano zy. A reta aproximada é representada
pelo vetor chiral C), (Sec. 2.2.1). O ponto Po(zo,yo) repre-
senta o centrdide do hexagono e o ponto inicial do algoritmo.

O ponto inicial do método é dado pelo centréide do primeiro hexdgono posicionado
na origem, como visto da Figura 28. E a decisao de qual hexagono escolher é baseada nas
distancias dos centréides dos hexagonos a reta dada pelo vetor chiral éh, representadas
por di e dy (Fig. 28). O hexdgono de menor distancia serd escolhido. Toma-se de inicio
a equacao da reta:

y=mz+q (4.1)

Para simplificagao da demonstragao, suponha que a reta passe pela origem, ou seja,

a constante ¢ é omitida:
Yy =mz (4.2)

De acordo com a Figura 29, toma-se Pg(zg,yo) como ponto inicial. As coordenadas
dos demais pontos sao calculadas em funcao de Py. Desta forma, tem-se que Py e Py, 0

centrdides dos respectivos hexagonos na Figura 29, sao dados por:

Py = (0 + V3a0, y0) (4.3)
V3 3
Py = (wo + 5 40: Yo + 500) (4.4)

O objetivo da demonstracao é obter as distancias dos centrdides a reta mostrada na

Figura 29. Pode-se observar ainda que as distancias d; e ds, em fungao das coordenadas
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P2(xz, y2)

Hz dz y1’

P1(x1, y1

Figura 29: Definicao dos pontos P; e P5 e suas distancias em relacao a
reta representada pelo vetor chiral Cj. Enumeragao dos hexdgonos Hy,
hexagono inicial, H; e H, e seus respectivos centroides.

y dos pontos P, e Py, sao dadas por:
dy =y, — (4.5)

As coordenadas de g/1 e y/2 sao obtidas através da substituicao de x; e x5 na Equacao

4.2. Define-se Py de coordenadas (zy, yx) como ponto genérico da k-ésima iteragao:

y'1 =m(xy + \/gao) (4.7)
y; =m(xy + ?ao) (4.8)

Substituindo as Equacoes 4.7 e 4.8 em 4.5 e 4.6, respectivamente, assim como as

coordenadas de y; e yo, tem-se que:

dy = m(xy + V3a0) — i (4.9)
dy = (yi + ;ao) —m(zg + ?ao) (4.10)
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Para os valores de d; e dg, observa-se que (Fig. 28):

se di > dsy, opta — se porHs (411)
se dy > dy, opta — se porH,.
A diferenca entre as distancias é dada por:
3 V3a
dy — dy = m(zy, + V3a0) — Y — (yp + 500~ m(zg + 5 %)) (4.12)

onde o sinal da diferenca d; — ds é equivalente a escolha feita na desigualdade 4.11.

Um parametro de decisao p; para a k-ésima iteracao é definido rearranjando a Equacao
4.12. A substituicao de m = % , onde Ay e Ax sao as variagoes das coordenadas de z e

y, é feita multiplicando os termos da Equacao 4.12 por Ax:

pe = Ax(d; — dy)

(4.13)
= 2z, Ay + Ayv/3ag + Ay‘/Tgao — 2y Az — %aoAx
Rearranjando a Equacao 4.13, tem-se que:
3 3
pr = 2z Ay — 2ypAx + (SAygao — §a0Am) (4.14)

onde os dois tltimos termos nao se encontram em funcao de zq e .

Essa caracteristica torna estes constantes entre as iteracoes, sendo agrupados na cons-
tante c:

P = 20,y — 2y Ax + ¢ (4.15)

Esta constante ¢ sera utilizada para o calculo inicial de py, ja que as coordenadas do

ponto inicial sdo Py(0,0).

Os valores de xj, e y, mudam no decorrer da execucao do algoritmo, podendo-se obter

o valor do incremento entre duas iteragoes. No passo k+1, o parametro de decisao pgi1 €
dado por:

Pral = 2051 AY — 2yp1 Az + ¢ (4.16)

Aplicando a diferenca entre py e pri1:

Pk+1 — Pk = QAy(ka - 5Uk) - 2A$(?Jk+1 - yk) (4-17)

Na Equacao 4.17, tem-se a iteracao k+1 em funcao da iteracao anterior, mais um
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incremento:

Pi+1 = P + 28y(xpp1 — xx) — 2A2(Yer1 — Vi) (4.18)

Nas secoes seguintes, a Equacao 4.18 é analisada quando é feita a escolha entre H; e

H,.

4.3.1 Primeiro Hexagono - H;

De acordo com a Figura 30, suponha que o hexagono H; tenha sido escolhido.

H:z

—
d2 Ch

Ho d1

P(xo, yo)

Figura 30: FExemplo de situagao
onde o hexdgono H; é escolhido. A
distancia d; entre o centréide de H;
e a reta é menor que d».

Analisando as diferengas de xp 1 — xp € yryr1 — Y em fungdo das coordenadas dos

centroides de Hi, na Equacao 4.18:
Tra1 — Tk = V3ag (4.19)
Yer1 — Yy =0 (4.20)
Substituindo estes resultados na Equacao 4.18:

Prr1 = pr + 28yV3ag (4.21)

Portanto, o valor encontrado na Equacao 4.21 representa quanto o parametro pj, sera

incrementado se, ao avancar uma iteracao, optar-se pelo hexdgono Hj.
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4.3.2 Segundo Hexagono - H-

Supondo que seja escolhido o hexdgono Hs, como mostrado na Figura 31. E feita a

mesma analise da Secao 4.3.1, onde:

V3

T+l — T = 7(10 (422)
3
Yrt1 = Yk = 500 (4.23)

Substituindo estes resultados na Equacao 4.18:

3
Pri1 = Pk + Ayv/3ag — 2A$§a0 (4.24)

Portanto, a expressao encontrada em 4.24, representa o incremento entre duas iteracoes,

caso o hexdagono Hj seja escolhido.

Figura 31: Exemplo de situagao
onde o hexdgono Hj é escolhido. A
distancia dy entre o centréide de Hy
e a reta é menor que d;.

4.4 Conclusoes

Concluidas as demonstracgoes, de acordo com as Equacoes 4.21 e 4.24, tem-se que a

iteracao k+1 em funcao da iteracao k é dada por:

P+ 2AyV/3a se pp < 0.
Pt = { 0 (4.25)

e + Ayv/3ag — 2Ax%ao se pr > 0.

Deve-se definir ainda o ponto inicial, ou seja, o centréide do hexdgono H, para a
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aplicacao do método. Este ponto é definido como a origem do plano zy. Os vértices do

hexdgono sao calculados a partir do centrdide através de relagoes trigonométricas (Fig.

32).
?/V\
60¢° . 60°

Figura 32: Algumas pro-
priedades trigonométricas
podem ser observadas para
o calculo de pontos rele-
vantes do hexagono, como
o centréide ou os vértices.

Com relagao aos indices de Hamada (n,m) (Sec. 2.2), levando-se em conta que n é o
fator multiplicador do vetor @, de acordo com a definigdo do vetor chiral (Sec. 2.2.1),
este passa a representar o numero de hexdgonos escolhidos na direcao de d@;, como pode
ser observado na Figura 4.4. Com isso, define-se que o incremento em n é feito quando é

escolhido o hexdgono H;.

Analogamente, os incrementos de m, fator multiplicador do vetor @s no vetor chiral

(Sec. 2.2.1), correspondem ao numero de vezes que o hexdgono Hj foi escolhido (Fig.
4.4).

De acordo com a defini¢do dos indices de Hamada (Sec. 2.2), observa-se que o
hexagono Hs da Figura 4.4 nao se encontra numerado. Caso fosse escolhido, este hexdgono
nao poderia ser renderizado, ja que isso violaria as condicoes de n e m, onde n > m. Este
fato leva a observacao de que, se esta restricao de n e m fosse suprimida do algoritmo,

uma malha reciproca seria criada, o que levaria a um gasto computacional desnecessario.

Diante das propriedades dos indices de Hamada e dos hexdgonos escolhidos no algo-
ritmo proposto para o tracado de retas em malhas hexagonais, pode-se observar que o
ponto final do algoritmo também é facilmente obtido, ou seja, sao conhecidos, a partir
do ponto inicial, o nimero de incrementos feito em x e o ntimero de incrementos feito
em y. Desta forma, a multiplicacao de m pelo nimero de incrementos em y fornece a

coordenada y do ponto final e a multiplicacao dos incrementos em x fornece o valor da
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{n,m) =(0,0)
Ho

Figura 33: Esquema da numeracao da malha hexagonal que auxilia na visua-
lizacao da relagao existente entre o algoritmo descrito neste capitulo e os indices
de Hamada. Ressaltando as restrigdes impostas por (n,m) para a geragao dos
hexdgonos, a exemplo do hexdgono Hs, onde (0,1) violaria esta condigao.

coordenada z.

Com as caracteristicas apresentadas anteriormente, algumas informagoes podem ser
deduzidas. A primeira delas é a forma de contagem do nimero de iteragoes executadas,
ou seja, o numero de hexdgonos gerados. No algoritmo de Bresenham original, o critério
de parada é o ponto que deve ser atingido. No caso dos nanotubos, o critério de parada
¢ o numero de hexagonos gerados, ou seja, a soma des hexagonos gerados na direcao de
a, e os hexdgonos na diregao de d,. Com essas propriedades definidas, torna-se facil a

aplicacao do método.

4.5 Algoritmo de Tracado em Malhas Hexagonais

Esta secao apresenta a visao geral do método segundo as demonstracoes feitas neste

capitulo.

De acordo com os valores calculados para os pontos inicial e final sao obtidos as

constantes Ax e Ay. A distancia e os valores das coordenadas z e y sao inicializadas a
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partir dos mesmos pontos. Feito isso, o nimero de hexdgonos € inicializado como zero e

o método é iniciado.

O algoritmo consiste de um lago onde os hexagonos H; e Hy sao desenhados com
objetivo de minimizar o erro existente em relagao a reta original representada pelo vetor
chiral. Baseado na escolha do hexdgono, o parametro de decisao py ¢ incrementado, assim
como os valores das coordenadas = e y. Logo em seguida, a partir dos valores de z e y
(centréide atual) sdo calculados os vértices do hexdgono. Por fim, o nimero de hexdgonos
é incrementado. Essas operagoes sao repetidas até que a condicao de parada seja atingida,

ou seja, o algoritmo executa n + m iteragoes (Fig, 34).

Calcular parametros
iniciais:
pontoinicial e final

v

Calcular Axe Ay a

partir do ponto
inicial e final

v

Inicializapkeo
centroide inicial

v

Numero de hexagonos
maior que n + m?

¢ néo

pk>0

¢ sim

—_—

sim

—>

Encerramétodo

Desenha hexagono H2
eincrementapke
calcula novo centrdide

Desenha hexagono H1
eincrementapke
calcula novo centrdide

v

Incrementa nimero de
hexagonos

€

Figura 34: Diagrama representativo para o algoritmo de
tracado de retas em malhas hexagonais com seus principais
elementos.
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5 Aplicacao

Este capitulo descreve a implementacao desenvolvida com objetivo de visualizar os

resultados obtidos nos estudos tedricos.

5.1 Nanotubo - Geracao e Visualizacao

Os nanotubos de carbono foram gerados através de um algoritmo de tragado de retas
em malhas hexagonais, baseado no algoritmo de Bresenham, descrito no capitulo 4. Nesta
secao sao descritos os passos realizados para a geragao e visualizagao dos nanotubos de

carbono.

O nanotubo é representado por uma malha, como descrito no Capitulo 3. Os vértices
e poligonos desta malha sao armazenados em uma biblioteca de manipulacao de malhas.
Esta biblioteca permite que outras informacoes sejam obtidas, como ntimero de hexdgonos

e vértices e as normais referentes a cada vértice.

Os nanotubos sao gerados a partir do algoritmo de tracado de retas em malhas hexa-
gonais onde cada execugao do algoritmo gera uma reta, ou no caso do formato cilindrico,
um anel como observado na Figura 35. Cada anel é gerado de forma especifica para cada
tipo de nanotubo. A Figura 36 apresenta um anel para nanotubo do tipo armchair, a
Figura 37 para um nanotubo do tipo zigzag e, no caso dos nanotubos chirais, o algoritmo

é capaz de diferenciar o anel de acordo com a chiralidade, como visto nas Figuras 38 e 39.

5.1.1 Calculo dos Vértices

O primeiro passo da geracao dos nanotubos consiste no calculo dos vértices de cada

hexagono que compoem a malha hexagonal.

De acordo com a referéncia da Segao 4.5, os vértices de cada hexagono sao calculados a

partir de somas e subtragoes em relacao ao centréide. Desta forma, os vértices dependem
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Figura 35: Anel gerado pelo algoritmo de
tracado de retas para um nanotubo com
indices de Hamada (10,3%).

Figura 36: Anel gerado para um nanotubo
do tipo armchair com indices de Hamada
(10,10).

somente do valor do centréide definido pelo algoritmo.

5.1.2 Tratamento de vértices redundantes

O célculo dos vértices descrito na Secao 5.1.1 permite que seja obtida toda a malha
necessaria para a geracgao do nanotubo. No entanto, é preciso tratar os vértices que sao
gerados de forma redundante. Este fato pode ser observado na Figura 40, onde estao

destacados alguns dos vértices que sao compartilhados entre dois ou mais hexagonos.

Este tratamento poderia ser feito na propria biblioteca de manipulagao de malhas.
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Figura 37: Anel gerado para um nanotubo do
tipo zigzag com indices de Hamada (10,0).

Figura 38: Anel gerado para um nanotubo do
tipo chiral com indices de Hamada (10,2).

Porém, como esta foi desenvolvida com intuito de ser a mais geral e abrangente possivel, o
tratamento de vértices redundantes consiste em, para cada vértice adicionado, buscar em
todos os demais algum que seja coincidente. Para o caso dos nanotubos, isto tornou-se um
problema, diminuindo a escalabilidade do algoritmo. Por isso optou-se por implementar
estas correspondéncias entre os vértices de dois ou mais hexagonos diretamente na funcao
de geracao, sendo representados por uma sequéncia de testes 1égicos, onde os vértices sao
armazenados e reaproveitados entre um hexagono e outro, de acordo com a formagao do

nanotubo.
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Figura 39: Anel gerado para um nanotubo do
tipo chiral com indices de Hamada (10,8).

Figura 40: Destaque de alguns vértices com-
partilhados entre um ou mais hexagonos.

Este tratamento permite um ganho consideravel, tanto no aspecto de ocupacao de
memoria, como na velocidade de geracao e visualizacao. Além de manter a coeréncia,

facilita a manipulagao da malha(Fig. 41).

5.2 Resultados

Nesta secao sao apresentados alguns resultados obtidos a partir da aplicagao. Na

Figura 42, sao apresentados nanotubos dos tipos armchair, chiral e zigzag, respetivamente.
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Figura 41: Nanotubo do tipo chiral de
indices (10,7). Sem o tratamento dos
vértices redundantes este nanotubo apre-
senta 10200 vértices, ja com o tratamento
tem-se 3434 vértices.

Figura 42: (a) Nanotubo armchair gerado a partir do indices (20,20).
(b) Nanotubo chiral gerado a partir do indices (20,11). (c) Nanotubo
zigzag gerado a partir do indices (20,0).

5.2.1 Nanoestruturas

Apesar do foco deste trabalho ser a geracao de nanotubos de carbono no formato
cilindrico, na natureza sao encontradss diversas outras configuragoes de nanoestruturas
de carbono. A geracao de nanotubos no formato cilindrico servird de base para as demais

estruturas.
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Nesta secao sao mostradas algumas dessas estruturas que ainda serao aprimoradas e

refinadas em trabalhos futuros.

Na Figura 43 é observado o nanotubo no formato de um toro. Este foi construido
a partir das coordenadas de um nanotubo no formato cilindrico. Um ajuste que precisa
ser feito nesta estrutura é o distanciamento dos atomos de carbono que nao é mantido
coerente com a aplicagao simples da equacao do toro. O mesmo é véalido para a construgao

da hélice a partir do nanotubo no formato cilindrico(Fig. 44).
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Figura 43: Toro cons-
truido a partir de um nano-

tubo armchair com indices
(10,10).

Figura 44: Hélice construida a par-

tir de um nanotubo armchair com
indices (10,10).
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5.3 Visualizacao com energia

A forma de visualizacao é fundamental para evidenciar as caracteristicas do sistema.
Desta forma, optou-se por utilizar o cédlculo de energia como forma de apresentar as

nanoestruturas de carbono.

O célculo do potencial de interacao intermolecular é feito através do potencial de

Lennard-Jones (STUART; TUTEIN; HARRISON, 2002) de acordo com a seguinte equagao:

LJ 9ij\12 9ij\6
VE () = de | (2272 - (2] 5.
rij rij

Com este calculo foi possivel evidenciar os ajustes necessarios na estrutura do toro e
da hélice apresentados na Secao 5.2.1. Na Figura 45 as cores mais proximas de vermelho
simbolizam dreas de energia mais alta e as cores mais proximas de azul as de energia mais
baixa. As regioes onde as cores se aproximam de vermelho sdo as dreas onde a distorcao

foi maior, ou seja, a regiao onde os hexagonos que devem ser ajustados para manter a

regularidade da distancia entre os atomos.

(b)

Figura 45: (a) Hélice com a distribui¢ao de energia
evidenciando a parte que sufreu maior distor¢ao. (b)
Toro com a distribuicao de energia onde ¢é possivel
observar que a regiao central sofreu maior distorgao.

Vale ressaltar que na Figura 45(b) a regiao vermelha corresponde aos vértices que nao
sao encaixados perfeitamente quando ¢é aplicada a equacao do toro. Esse fato fica evidente
com a aplicacao do calculo de potencial, ja que nestes pontos existem maior proximidade

dos vértices.
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6 Conclusao

Através do desenvolvimento deste trabalho foi possivel observar a importancia de
uma modelagem eficiente para nanoestruturas de carbono. Este estudo foi motivado pelo
grande enfoque existente nesta area para pesquisa e desenvolvimento de novas tecnologias

e produtos.

Durante o trabalho foram pensadas diferentes abordagens para a modelagem dos
nanotubos de carbono. A aplicagao de um algoritmo de computacao gréfica, o algoritmo de
Bresenham, para este fim apresentou-se como a melhor opcao para que fossem alcancadas
as diretrizes iniciais. Esta forma de geragao permitiu maior controle quanto a precisao e
manipulacao. Este método foi aliado a modelagem geométrica dos nanotubos e as suas

implicagoes para geracao.

Foi constatado que a utilizagao do algoritmo de Bresenham aplicado a malha he-
xagonal nao é suficiente para modelagem de estruturas mais complexas. Contudo, esse
mostrou-se como um excelente enumerador para a folha de grafeno, ou seja, é muitos mais

simples percorrer a folha de grafeno, acelerando a geracao de nanoestruturas.

Um aspecto importante deste trabalho é a utilizacao do conceito de half-edges para
a manipulagao das malhas. Este conceito permite que a malha seja percorrida de forma
eficiente e que as estruturas sejam facilmente identificadas. Desta forma, é possivel au-
mentar a complexidade das estruturas, além de manter o algoritmo escalavel, com menor

custo computacional.

6.1 Trabalhos Futuros

Apéds o desenvolvimento desta modelagem é possivel trabalhar diversos outros as-
pectos. Uma primeira abordagem para estes estudos é a modelagem de estruturas mais
complexas. O inicio deste estudo foi apresentado no capitulo 5. No entanto, alguns ajus-

tes ainda precisam ser feitos, dentre eles a coeréncia da distancia entre os atomos de
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carbono. Outra forma de aumentar a complexidade das estruturas é utilizar juncoes entre

nanotubos(Fig. 46)(ZSOLDOS et al., 2004).

Figura 46: Exemplo de jungao com 10 co-
nexoes para nanotubos armchair e 10 para
nanotubos zigzag (ZSOLDOS et al., 2004).

Outro aspecto que pode ser tratado é o cédlculo da energia de cada atomo. Além
de permitir a melhor visualizacao, com a aplicacao de cores distintas para energias, sera
fundamental para o tratamento das simulagoes. Estas simulagoes podem auxiliar na

analise de diversas propriedades fisicas, como resisténcia e condutividade elétrica.

Ainda no nivel de modelagem, pode-se pensar em uma forma de operar as nanoes-
truturas, ou seja, combinar estas estruturas em uma espécie de dlgebra. Esta abstracao
¢ fundamental para que cientistas de outras areas possam manipular e montar outras

estruturas. As juncoes sao fundamentais para esta forma de manipulacao.

Apés a realizacao destes trabalhos é possivel direcionar o estudo para as simulacoes
fisicas sobre os elementos modelados. E nesta estapa do trabalho que diversas carac-

teristicas da modelagem se tornaram evidentes, como a eficiéncia e escalabilidade.
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