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Lecture-2 Summary
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Lecture-3 Overview
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Deformations: Extension and Twist of SWNTs

� ���������	

����
�����	����
�

� ��	���������	�����

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


� ����	�������
�

� ��

�

����
���	������

��������

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



����γ �

θ ��Θ �����	
�

������ε���

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

�!�"��#�$���%�&��� "����

θ!�Θ #�$���%�&��� '
����� ���

(!�)��#�$���%�&��� *������

���

+ $��
�����
�� ��
�
 ��
����� ������� ,��������
����

�
������-

+ "����������������� ���
������������.

+ ��)/���� �)#�����0�
1�������
0�1�������
�����
!��#�����

�1����	�����������
������� ��

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

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

��������������������



�����	
����
�
�

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

���������	�

����
��

�����	���
���� 
������

�������������				

������������



 ��
��	��	��	��	

∇
X

.S =  0            

��
 ����	�

����
��

ˆ ( ) ( , , )W W kγ ε≡E ɶ

���	�!������
�"�#�����	��

����$

����������������������������
����������������������������������������
�	�����ε%�
����&γ%� '�

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

�	����� %�
����&γ%�ε'�

(����������)�
������%�
���	��
��
����������
�
���
������
��

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

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



Equilibrium: Strong Form
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Equilibrium: Weak Form
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Bond Length Deformations
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Bond Length Deformations (contd…)
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Theorem in the CB rule!



f(Z;k) = k Z2: Binding energy/atom (Eb) ����

Comparison of different unwrapping rules

Brenner Parameter Set 1
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f(Z;k) = k Z: Kinematic Coupling ���� Indep of ‘unwrap’ point!
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Brenner Parameter Set 1

Brenner Parameter Set 2: Qualitatively similar results (not shown)
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Stress-Strain Curves in Tension and Torsion: f(Z;k) = k Z
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Coupling Effects on Young’s and 

Shear Moduli
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Moduli Values with Wall Thickness of 0.335 nm
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DFT Unit–cell Relaxations
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Stress–Strain Curves: Extension
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Concluding Remarks
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