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Introduction
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Hexagonal Graphene Lattice (n,m)���� SWNT



Wrapping (10,0): Zig-zag Nanotube

(0,0) (10,0)
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Wrapping (10,10): Armchair Nanotube

(10,10)

(0,0)
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Wrapping (10,5): Chiral Nanotube

(0,0)

(10,5)
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Structural Configurations
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Structural Configurations



SWNT Bundles and MWNTs
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Nanotube Oscillators: Coupled Electro–mechanics
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Mechanical Modeling Approaches for CNTs
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Fully Atomistic Descriptions Fully Continuum Description
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Multi-scale Modeling Paradigms - I
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Multi-scale Modeling Paradigms - II
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Mechanical Modeling Approaches: Present work
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QC vs. DFT: Preliminary Comparison

☺ +������������#���
"������������+������������#���
"������������+������������#���
"������������+������������#���
"������������
����
 ���������
 ���������
 ���������
 �����

� +��������������!�#����
����
"�+��������������!�#����
����
"�+��������������!�#����
����
"�+��������������!�#����
����
"�
�
��������
��������
��������
�������

☺ 4
��5�������������"���4
��5�������������"���4
��5�������������"���4
��5�������������"���
����������������������������������������

� �
��������5�������������"����
��������5�������������"����
��������5�������������"����
��������5�������������"���
����������������������������������������

� 4�������������
����4�������������
����4�������������
����4�������������
����

� ��� ��"����
���������!������ ��"����
���������!������ ��"����
���������!������ ��"����
���������!���

� �
�������
�������5����� ��
�������
�������5����� ��
�������
�������5����� ��
�������
�������5����� �

� 6��������!���7��
"���
����������6��������!���7��
"���
����������6��������!���7��
"���
����������6��������!���7��
"���
����������

☺ ��
��!��
��!��
��!��
��!"
����5������
���"
��"
����5������
���"
��"
����5������
���"
��"
����5������
���"
��
�������
��������������������
��������������������
��������������������
�������������

� +��������!��� ��� ��+��������!��� ��� ��+��������!��� ��� ��+��������!��� ��� ��

� �
�������
�������""�������
�������
�������""�������
�������
�������""�������
�������
�������""������

� �������������������#���
"���
���������������������#���
"���
���������������������#���
"���
���������������������#���
"���
��

��������������������������������������/3(��/3(��/3(��/3('
����0�������,����������
�������'
����0�������,����������
�������'
����0�������,����������
�������'
����0�������,����������
�������

� ��

�������
�����������
����!����!����
�����������
����$���������

�������
�����������
����!����!����
�����������
����$���������

�������
�����������
����!����!����
�����������
����$���������

�������
�����������
����!����!����
�����������
����$�����������
� ���������
�����
����������8�����
���������������������
�����������������
�����
����������8�����
���������������������
�����������������
�����
����������8�����
���������������������
�����������������
�����
����������8�����
���������������������
��������

�
�������� �������
�������� �������
�������� �������
�������� ������



��������������������������������

Local QC Approach: Overview
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Local QC Approach: Overview
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