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Como modelar uma vaca? 

Introdução

David J. Srolovitz, University 

of Pennsylvania

Materials Theory Award Talk 2013

“Polycrystal Microstructures At-Scale”

Por onde começar? 



Como um bom físico(a) …



Se vc quer estudar:



Daí, como um bom físico(a) …

Supor que vc deseja estudar a interação entre vacas



Vc pode querer estudar a descida ou

Rolagem de uma vaca morro abaixo…



Aí, como um bom físico(a) … vc descobre

que precisa melhorar o modelo… 
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Hertz theory of 
contact:   

Daraio’s result:   
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Teoria de Hertz (1882):

Hertz theory of 
contact:   
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Daí, como um bom físico(a) …
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ri = 2a * iri = 2a * i

ni ≈ 2π ri

2a

ni ≈ 2π * i

n = 1n0 = 1
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rM = 2a * M
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ri = 2a * i

ni ≈ 2π * i

F = F (δ δ δ δ ) Daraio’s result:   
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ri = 2a * i

ni ≈ 2π * i

onde:
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onde:



Modelagem de nanoestruturas com Física Básica
Florestas de Nanotubos Helicoidais

Resultado:

Meu modelo:   

Hertz theory of 
contact:   

Daraio’s result:   
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O que faltava?O que faltava?

Incluir 

Não-linearidade!

Como?
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Resultado:Resultado:
V. R. Coluci, A. F. Fonseca, D. S. Galvao and C. Daraio, PRL 100, 086807
(2008).
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Fibril branching continues throughout the 

sheet, thereby making a laterally-extended, 

inherently interconnected fibril network.

Forest Structure and CNT 

Sheet Structure are 

Correlated!

Side view
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Mecanismo de 
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Mecanismo de 

formação das sheets

A. A. Kuznetsov, Alexandre F. Fonseca, R. H. Baughman and A. A. Zakhidov



SEM of oriented forests
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Esquema do processo de “pulling out”
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Mas que forças estariam atuando? Como encaixar isso no modelo?



Forças entre conexões e big bundles



Forças entre conexões e big bundles



Forças entre conexões e big bundles
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“Unzipping” and bending of the big bundles





Efeitos da concentração BAIXA e ELEVADA de conexões. 
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Mínima and Máxima alturas da Floresta de CNTs: LMIN and LMAX

fMIN ↔   LMIN

fMIDDLE ↔   LMAX

fMIN = NMIN * f1

fMIDDLE ~ 2NMIN * f1

Smallest length: LMIN

L ↔ f ~ 2N * f

Considerando σ = NMAX / LMAX

Largest length: LMAX

Using σ = NMIN / LMIN → LMIN =  (fMIN / f1) * (1/σ)

f1 – força entre “big

Bundle” e interconexões

LMAX ↔ fMIDDLE ~ 2NMIN * f1

Então, NMAX = 2 * (2NMIN) !

e, portanto:  LMAX = 4 LMIN

Same 

interconnection 

density σ



r ~ 4NanoTech CNT forests: ☺

Mínima and Máxima alturas da Floresta de CNTs: LMIN and LMAX

{
r ~ 5.1

r ~ 3.4

: r ~ 3.5

☺

: r ~ 3.5

: r ~ 8.8

Não se pode ganhar todas! 

�



Comentários



Muitos problemas requerem o ponto de vista certo!



O segredo do manto da invisibilidade



Tecido invisível

O segredo do manto da invisibilidade

Ali E Aliev, Yuri N Gartstein and Ray H Baughman, Nanotechnology 22, 435704 (2011).



Ideias e Projetos



Extensão & Pesquisa - NanoExplorer Program

Pickett et.al, PRL 85 p. 3652 (2000)



Linear thermal expansion of mono, by and trilayer – graphene

Projetos Atuais: Expansão Térmica de Grafenos

Table: Averagem coefficients of thermal expansion of graphene (x 10-6 K-1) at 300K obtained by

different methods for comparison.

Projeto de Iniciação Científica – Virgilio UFF, e Prof. R. Capaz UFRJ

Experimental [1] DFT [2] REBO* [3] Our results with REBO

-7 -3.5 -90 -3.8

different methods for comparison.

* Strange result.

[1] W. Bao, F. Miao, Z. Chen, H. Zhang, W. Jang, C. Dames and C. N. Lau, Nature Nanotechnology 4, 462 (2009).

[2] N. Mounet and N. Marzari, Physical Review B 71, 205214 (2005).

[3] M. Neek-Amal and F. M. Peeters, Physical Review B 83, 235437 (2011).



Projetos futuros



Projetos futuros
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Projetos futuros

MRS Symp. Proc., 0963-Q20-27 (2007).

kNORMAL > kBINORMAL
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