


UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA

Estudo do Atrito de um Dimero Deslizando sobre

um Potencial Periédico Bidimensional'

Aluno: Italo Gabriel Neide
Orientador: Dr. Sebastian Gongalves

Co-orientador: Dr. Silvio R. Dahmen

Porto Alegre, RS
Maio 2007

"Trabalho financiado pelo CNPq



[talo Gabriel Neide

Estudo do Atrito de um Dimero Deslizando sobre

um Potencial Periodico Bidimensional

Dissertacao de Mestrado para ser apresentada ao In-
stituto de Fisica da UFRGS como parte dos requisitos

a obtencao do titulo de Mestre em Fisica.

Orientador: Sebastidn Gongalves

Co-orientador: Silvio R. Dahmen

Porto Alegre, RS
Maio 2007



Agradecimentos

Ao meu orientador e co-orientador, Drs. Sebastian Gongalves e Silvio R. Dahmen, sou

grato pela orientagdo.

Aos colegas de pos-graduagdo, em especial o amigo Evy Salcedo Torres, pela ajuda in-

condicional e pelas criticas e sugestoes.

A minha mae e ao meu pasastro pelo apoio durante esta jornada.

Ao CNPq, pelo apoio financeiro.



Resumo

O trabalho pioneiro de Krim e Widom [Phys. Rev B 38, 12184 (1988)] revelou a origem
da natureza viscosa do atrito em escala atbmica gerando uma extensiva atividade tedrica e ex-
perimental na drea da tribologia. Em trabalho posterior, Struntz e Elmer [Phys. Rev. E 58,
1601(1998)] estudaram em detalhes o atrito ndo linear no modelo Frenkel-Kontorova e identi-
ficaram como origem do atrito a ressonancia da velocidade de deslizamento com os modos in-
ternos de vibragdo da cadeia e a formacgao de kinks. Mais recentemente Fusco e Fasolino [Eur.
Phys. J. B 31, 95(2003); Thin Solid Films 428, 34(2003)] observaram, através de simulagao
numérica, o mesmo fendmeno ressonante no atrito de um dimero deslizando sobre uma superfi-
cie com potencial periddico unidimensional. Gongalves et al. [Phys. Rev B 72, 195418(2005)]
estudaram mais profundamente esse modelo e descobriram o efeito de histerese no sistema.
Nossa pesquisa busca ampliar o modelo unidimensional estudado nos trabalhos anteriores para
um modelo bidimensional, aproximando-se assim de um modelo mais real. Para tanto, prova-
mos primeiro a validade do modelo bidimensional, reproduzindo os resultados obtidos pelo
modelo unidimensional e observando em seguida de que forma a inclusdao de uma nova di-
mensdo resulta numa dindmica diferente frente ao modelo unidimensional. Avaliamos como a
comensurabilidade afeta a dinAmica do dimero para diferentes configuragdes iniciais, € como
resultado sempre constatamos que, para estados comensurados, o atrito ¢ mais forte. A de-
scoberta mais interessante foi que, ao reproduzir as curvas caracteristicas obtidas pelo trabalho
de Gongalves et al., dando um giro inicial para o dimero, obtivemos mais um fendmeno resso-
nante, agora em relacdo a velocidade de rotacao do dimero. Nossos resultados descrevem toda
a dindmica de um dimero deslizando sobre uma superficie bidimensional periédica e podem
servir de base para elucidar os principais fatores envolvidos na origem do atrito em objetos
pequenos.



Abstract

The pioneering work of Krim and Widom [Phys. Rev B 38, 12184 (1988)] unveiled the
origin of the viscous nature of friction at the atomic scale generating extensive experimental
and theoretical activity in the area of tribology. A posterior work by Struntz and Elmer [Phys.
Rev. E 58, 1601 (1998)] aimed at the nonlinear friction of the Frenkel-Kontorova model and
identified its origins in the resonance of the sliding velocity with the internal vibration modes
of the chain and the formation of kinks. More recently, Fusco and Fasolino [Eur. Phys. J.
B 31, 95 (2003); Thin Solid Films 428, 34( 2003)] have identified by numerical solutions the
same resonance phenomenon in the friction of a dimer sliding over a unidimensional periodic
substrate. Gongalves et al. [Phys. Rev B 72, 195418(2005)] extended this model further and
discovered the effects of hysteresis in the system. Our research aims at extending the unidimen-
sional model studied in the works to a bidimensional model, approximating it thus to reality.
We first proved the vality of the bidimensional model by reproducing the results of the unidi-
mensional model, then observing how that the inclusion of a new dimension results in a new
dynamic. We studied how commensurability affects the dynamics for different configurations,
and as a result we verified that friction is always stronger at commensurated states. The most
striking result was that, by reproducing the caracteristic curves made by Gongalves et al. with
an inicial rotation, we found one more resonance phenomenon, now conected to the rotation
velocity of the dimer. Our results describe the whole dynamics of a dimer sliding on a periodic
bidimensional substrate and may serve as a starting point to explain the main factors related to
the origin of friction for small objects.
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1  Historia da Tribologia

1.1 A Macrotribologia

A palavra tribologia vem do grego tribos (esfregar) e significa o estudo do atrito. O termo
foi amplamente difundido apds a publicac@o do relatério “The Jost Report” [1], no qual Peter
Jost descreve as perdas na econdmia devido a fric¢do, o desgaste e a corrosdo, principalmente

nos maquindrios industriais.

O avanco da tribologia tem se mostrado importante para a solucdo de vérios problemas. Um
dos mais relevantes consiste na protecdo ambiental. A temperatura média do planeta subird
de 1,8°C a 4°C até 2100, provocando um aumento estimado do nivel dos oceanos de 18 a
59 cm. Estas conclusdes anunciadas em fevereiro de 2007 pelo Painel Intergovernamental so-
bre Mudancas Climéticas (IPCC, em inglés), da ONU. A tribologia tem oferecido meios para
diminuir a producao de gases poluentes, contribuindo com a sustentabilidade de produtos indus-
triais, provocando uma reducio do aquecimento global, reduzindo o impacto do uso de fontes

de energia ndo renovaveis e de matérias primas [21, 22].

A historia do atrito € tdo antiga quanto a do homem. Em Saqqar, no Egito, foi descoberta
uma ilustragdo (ver Figura 1.1) que mostra um egipcio curvado para despejar um lubrificante
de maneira a deslizar uma estitua da deusa Ti. Nos séculos posteriores, alguns poucos passos

foram dados por esta ci€ncia, principalmente na arte da guerra. Um bom exemplo foram as
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famosas plataformas giratérias usadas pelos romanos na constru¢do de seus navios de guerra,

que serviam para ajustar a trajetoria de projéteis arremessados [5].

Figura 1.1: Transporte de uma estatua de Ti, encontrado em uma tumba em Saqqar [1].

A primeira pesquisa com impacto direto nos estudos atuais foi o trabalho sistematico feito
por Leonardo da Vinci. Ele descobriu que a forga tangencial de fric¢do (forca de atrito) entre
dois corpos sélidos em movimento € proporcional a for¢ca normal. A constante desta propor-
cionalidade € o famoso coeficiente de atrito. Com um bloco retangular deslizando sobre um
plano (Figura 1.2), da Vinci conseguiu formular, 200 anos antes de Newton conceituar forga, as
leis do atrito macroscopico, dando indicios que ele ja entdo tinha compreendido o conceito de
forca: “O atrito realizado pelo mesmo peso deve ser igual a resisténcia no inicio do seu movi-
mento, mesmo que o contato possua diferentes larguras e comprimentos”; “O atrito produz o

dobro da quantidade de esfor¢o se o peso € duplicado™.
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Figura 1.2: Tracos feitos por Leonardo da Vinci em Codex Atlanticus e Codex Arundel, demon-
strando suas montagens experimentais para determinar: (a) a forca de atrito entre um plano
horizontal e outro vertical, (b) o efeito da drea de contato, (c) a forca de atrito mediante o uso

da polia e (d) o torque de atrito [2, 3].

Seus estudos porém nao tiveram influéncia nos desenvolvimentos posteriores, uma vez que
seus escritos ndo se tornaram publicos por centenas de anos. Em 1699, época em que ja fora in-
troduzido o conceito de forca por Newton, o fisico francés Guillaume Amontons foi o primeiro
cientista a publicar as leis do atrito macrosocépico, no trabalho De la resistance causée dans les
machines. As duas leis reformuladas sdo: “A forca de atrito € independente da drea de contato”;
“A forga de friccao que resiste ao deslizamento (forca de atrito) numa interface € proporcional

a carga normal” [23].

Charles Augustin Coulomb, em Théorie des machines simples, en ayant regard au Frot-

tement de leurs parties, et a la roideur des cordages, de 1785, faz um estudo sistemético e
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compreensivo do atrito macroscopico que permite a postulagcdo da terceira lei da macrotribolo-
gia: “A forga de atrito independe da velocidade com que se inicia 0 movimento”. Coulomb ¢é
considerado o pai da macrotribologia por idealizar um modelo que explicava as leis até entao
formuladas sobre o atrito, propondo que a origem do atrito estdtico fosse o encaixe perfeito

entre as duas superficies em contato (Figura 1.3) [24].

Figura 1.3: Modelo de C. A. Coulomb mostrando o encaixe perfeito [2, 3].

Os diversos avangos na drea culminaram com a formacao da teoria da lubrificacdo hidrod-
indmica em 1973. Como protagonistas responsaveis pelos fundamentos da teoria podemos citar
Euler, Bernoulli, Poiseuille, Navier e Stokes. Osborne Reynolds (1886) desenvolve os trabalhos
da lubrificag@o hidrodinamica cldssica, introduzindo a teoria de lubrificagdo com filme-fluido e
a famosa equacao de lubrificacdo com filme-fluido. A teoria demonstra que quando dois corpos
deslizam em alta velocidade o lubrificante € expelido da interface e o coeficiente de atrito passa

a ser proporcional a velocidade.

No século XX, o conhecimento sobre “atrito seco” e “atrito com lubrificacdo” foram ex-
tremamente desenvolvidos. Como em todas areas da fisica, chegava-se entdo cada vez mais
préximo a regido microscopica. O rumo natural foi a andlise de lubrificantes no regime ultra-
fino, culminando com a teoria da Lubrificacdo-Limite, proposta por W. B. Hardy (1919). Ele
descobriu que o importante para se ter um bom lubrificante € a constitui¢do quimica do fluido e

ndo sua viscosidade. Sua pesquisa impulsionou significativamente os trabalhos na drea, aumen-
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tando a aplicacdo de técnicas experimentais modernas nas pesquisas relacionadas com o atrito

[25].

Gracas a evolugdo de técnicas experimentais a tribologia amadurece. F.P. Bowden e D. Tabor
publicam um livro [26] constituido por uma série de trabalhos propios e trabalhos-chave de out-
ros pesquisadores relacionados a tribologia macroscépica. A partir destes trabalhos foi possivel
expor uma teoria satisfatéria para explicar a segunda lei do atrito. Quando dois corpos estdo
em contato somente alguns dos pontos da superficie destes corpos participam efetivamente do
contato, a chamada drea de contato real. Eles observaram que o atrito, apesar de independente
da drea de contato aparente, € em fato proporcional a drea de contato real. Também observou-se
que a drea de contato real independe do tamanho da superficie mas € diretamente proporcional
a forca normal. Logo ao se modificar a carga (for¢ca normal) os pontos de contato cedem e

alteram a drea de contato de forma a suportar a nova carga (Figura 1.4).

contatos reais

contatos reais

f

deformaciies elasticas g i
x deformacoes elasticas

Figura 1.4: Modelo atualmente aceito para representar o contato entre dois corpos, proposto por

Bowden e Tabor [4].
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Resultados recentes tém demonstrado que o atrito seco ndo € independente da velocidade, o
coeficiente de atrito pode apresentar uma dependéncia fraca com a mesma. Mas, os resultados
de Coulomb e Amontons ainda sdo aceitos tendo em vista estes fatos. Também foi observado

que nos casos de for¢as normais muito altas o coeficiente de atrito diminui.

A teoria de Bowden e Tabor foi elaborada utilizando-se cardter eldstico e plastico nos pontos
de contato. Eles cogitaram que o atrito tinha sua origem em ligacdes fortes entre os pontos
de contato, arrancando de forma continua fragmentos mintsculos dos materiais. Contudo, foi
provado que o atrito pode exister com a total auséncia da “quebra” de fragmentos. Através dos
fonons foi possivel encontrar uma explicagdo aceitdvel ante esta situacdo [9]. Mesmo assim, o
estudo de Bowden e Tabor continua valido, pois sua discussao reside em propriedades que estao

relacionadas a independéncia do coeficiente de atrito com a carga [4].

1.2 A Micro e Nanotribologia

Ja no fim da década de 60, com a evolu¢do de equipamentos da fisica de superficie, foi pos-
sivel a observacdo de novos e interessantes fendmenos em nivel micro e nanoscopico. Em 1975,
C.J. Myers publicou um artigo sobre a consolidacao da tribologia [27] enquanto drea de estudo,
descrevendo seu impacto em pesquisas nos setores da industria, plésticos, tecnologia espacial,
computadores, dcidos, corrosio e resisténcia de membranas, deixando clara a importancia desta
area. Grande parte do resto da histdria da tribologia fica por conta de trés técnicas experimen-
tais: Aparelho de Forca de Superficie, com escalas longas de tempo, de comprimento e escalas
com abrangéncia média de forca; Microscopio de Forca de Atrito, com escalas atdmicas para
medidas de comprimento, grandes escalas de tempo e altas escalas de for¢a; Microbalanca de
Cristal de Quartzo com escalas atdmicas de comprimento (entre superficies), pequenas escalas

de tempo e pequenas escalas de forca (Figura 1.5). Estas ainda sdo as principais técnicas usadas.
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Figura 1.5: Abrangéncia da trés técnicas experimentais mais usadas na tribologia, Aparelho de
Forga de Superficie (SFA), Microscopio de Forca de Atrito (AFM) e Microbalanga de Cristal
de Quartzo (QCM) [5].

1.2.1 Aparelho de Forca de Superficie

O Aparelho de Forca de Superficie (AFS) foi modificado em 1973 por J. N. Israelachvili
para medir o atrito [6, 7]. Ele € constituido por uma base e por um bloco altamente polidos,
ambos de mica. O bloco é pressionado contra a base, e entre os dois existe um filme lubrificante

(Figura 1.6). A regulagem da for¢a F controla a espessura do lubrificante D, ficando possivel a
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obtencdo de apenas uma camada de moléculas do lubrificante.

F(D)

- - -
L I"I‘l-"l L r.i'l-

= B _ & 8 & & 8 & _ &
a w w e owmEm

B 8 8 & & & _ &
------

Figura 1.6: Descricdo do Aparelho de Forca de Superficie (AFS) medindo a for¢a normal F, e
de atrito, f, entre duas superficies polidas de drea A, separadas por uma fina camada de liquido
de espessura D. Mediante técnicas espectroscopicas € possivel medir com precisdo a variagdao
da espessura em tempo real. Em geral a drea de contato é de 300 um? a Smm? e D pode variar

entre uma molécula (D = o — 41&) até 100 A[6, 7].

Pesquisas com o AFS mostram que o comportamento do atrito € determinado pela estrutura
que adquire o lubrificante (Figura 1.7). Esta estrutura depende da temperatura, da carga e da

velocidade com que o bloco anda. Segue uma breve descri¢ao de cada tipo de estrutura:

e Solido - Quando as camadas que separam as superficies sdo poucas, a cristalinidade da

superficie pode induzir uma solidificacdo do lubrificante. Logo o movimento apenas
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inciard quando a forca de atrito estdtico for vencida. A solidificacdo faz com que o
corpo continuamente se alterne em momentos nos quais fica parado e em outros nos
quais fica deslizando. Comportamento conhecido como desliza-para (stick-slip motion)

(Figura 1.8).

e Liquido - neste tipo de estrutura temos o atrito de Stokes, em que o atrito é proporcional

a velocidade.

e Amorfo - aqui temos um emaranhado das cadeias moleculares (a maioria dos lubrificantes

sdo polimeros) e portanto o atrito € alto.

e Super-cinético - o lubrificante vai de uma fase amorfa para uma configuracio tal que o
atrito € muito baixo. E uma situacdo rara e ocorre apds o corpo ultrapassar uma velocidade

critica.

STICK SUP STICK

Estadofipes dide Estad otipo Liguide Estadotipe Sdida

Figura 1.7: No movimento desliza-pdra o lubrificante sofre uma transi¢ao de fase, alterna seu

estado de sélido para o liquido [2].
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Figura 1.8: Diferentes tipos de estruturas que pode assumir o filme que lubrifica um corpo: (a)

s6lido, (b) amorfo, (c) liquido e (d) super-cinético [2].

Ap6s a descoberta do movimento desliza-pdra, as idéias de Bowden e Tabor ndo eram mais
sustentdveis. Em 1929, Tomlinson criou um modelo de como o atrito pode de fato ter origem
microscopica via fonons. Este modelo comecou a ser revisitado e foi ganhando forca até que,
em 1986, a partir de resultados obtidos pelo Microscopio de Forga de Atrito, evidéncias sobre

o atrito fondnico foram obtidas.

1.2.2 Microscopio de Forca Atomica e de Forca de Atrito

O Microscépio de Forca Atdmica (MFA) permite fazer medicdes de forcas extremamente
pequenas entre uma ponta de prova (feita de tungsténio ou diamante com raio entre 10 e 100
nm) e uma superficie condutora ou isolante. E possivel realizar medidas de forca menores que
1 nN, monitorando a flexdo da ponta de prova ao desliza-la sobre uma superficie mediante a
utilizagdo de diversos métodos modernos, como reflexdo otica, capacitincia, e tunelamento de

corrente (Figural.9).
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Figura 1.9: Funcionamento do Microscépio de For¢a Atdmica. Conforme a ponte de prova
desliza, ela sofre flexdes devido 4s irregularidades da superficie. Atrdves dos angulos que um
feixe de laser incidindo sobre o topo da ponta de prova assume apds sua reflexdo € possivel

analisar estas flexoes [8].

Modificacdes realizadas por Mate et al. [9] ao Microscépio de For¢a Atdmica resultaram no
Microscoépio de Forca de Atrito ou de Forca Lateral. Como o propio nome sugere, sua principal
diferenca € trabalhar com a forca aplicada na direcdo do movimento, € ndo mais na direcdao
normal a superficie. Resultados obtidos demonstram o movimento desliza-pdra e uma curva
de histerese (Figura 1.10). O atrito aumenta com o aumento forga lateral; logo observa-se uma
ndo linearidade no comportamento do atrito ao nivel microscépico, violagao direta da lei de

Coulomb-Amontons, F = uN.
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Figura 1.10: Nesta figura podem ser observados o cardter do movimento desliza-para, a his-
terese e a ndo linearidade entre o atrito e a carga. O grafico representa a forca lateral na dire¢ao
do mapeamento em func¢do da posi¢do do mapeamento. A agulha de prova vai e volta na mesma

direcdo com a mesma carga aplicada [9].

1.2.3 Microbalanca de Cristal de Quartzo

A Microbalanca de Cristal de Quartzo (MCQ) (Figura 1.11) incialmente era usada em de-
terminacOes de massas de particulas e foi adaptada para medidas de atrito em 1986 por Krim
e Widom [10, 11]. A MCQ consiste num cristal de quartzo que oscila numa freqiiéncia bem
definida (5-10 Mhz). E depositado neste cristal um material condutor sobre as duas faces, geral-
mente ouro ou prata, com a func¢ao de atuar como substrato de um segundo material, chamado
de absorvato. Este material condutor também assume o papel de eletrodos, permitindo controlar

as oscilagdes que ocorrem no cristal.
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Figura 1.11: Esquema da MCQ (a) visdo frontal e (b) visdo lateral. As regides sombreadas
representam eletrodos metélicos evaporados sobre a superficie do cristal. (c) oscilag@o do cristal

que pode ocasionar deslizamentos mensuraveis de filmes finos (adsorvatos) [10, 11].

A determinac¢do de massa de particulas absorvidas na sua superficie é possivel a partir da
perturbacdo na freqiiéncia de vibragdo do quartzo. A partir da freqiiéncia do quartzo (®'), da
variagdo da freqiiéncia observada (6w) e da massa do quartzo (M,), a massa das particulas

absorvidas (m,) € dada por:

ma:—ZMqéw—C?. (1.1)

Mas esta relacdo € deduzida para sistemas em que as particulas sobre o quartzo estio fixas
ou quase fixas. Portanto, se as particulas nao estdo fixas ao substrato, isso se manifesta como
uma variacdo na freqiiéncia de vibracao do cristal que ndo corresponde a Equacao 1.1. A partir
desta hipétese, Krim desenvolve seu trabalho para o cdlculo do atrito viscoso. A for¢a atuante
no absorvato é do tipo F = Fyexp(i®t). No seu trabalho, Krim et al. [10] descreveram como as
vibragdes do cristal podem ser aproximados as de um oscilador harmonico for¢cado com dissi-

pacdo proporcional a velocidade. Conseqiientemente, foi possivel calcular diversas grandezas,
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das quais se obteve que a relac@o entre a resisténcia mecanica R e a reatdncia mecanica X para

0 caso de uma monocamada é:

R/X = o,

em que @ € a frequéncia da diferenca de potencial aplicada ao cristal e T € o tempo necessdrio
para que o momentum das particulas absorvidas decaia até 1/e do seu valor no equilibrio.
Contudo, X e R ndo podem ser determinadas diretamente a partir de medidas experimentais.
Stockbridge demonstrou que o deslocamento do valor mais provavel do fator de qualidade da
micro-balanga de quartzo, 8(1/Q), estéd diretamente relacionado com a resisténcia mecénica, R,

através da equacao:

(o) =2(am)

na qual o fator 2 € conseqiiéncia da absor¢@o existir em ambos os lados do cristal em que foi
depositado o metal. Nesta relacdo p e ¢ sdo respectivamente a densidade e a espessura do cristal.

J4 a reatdncia, X, estd relacionada com a variacdo da freqiiéncia de oscilacao do cristal, i.e.:

2X
oW =—.
pt
A partir destas equacdes, fica facil demonstrar que o tempo caracteristico da oscilacdo do

material fisio-absorvido sobre o substrato metalico é dado pela relagao

_8(1/0)
Y P (1.2)

Curvas caracteristicas de 7 por densidade de d4tomos por drea (cobertura) podem ser obser-
vados nas Figuras 1.12 e 1.13. Tem-se um comportamento diferenciado do tempo caracteristico
para cada amostra, portanto para cada sistema hd uma curva caracteristica associada. Em 1991,
Krim et al. publicaram medidas do atrito de camadas de Criptonio deslizando em Ouro na MBQ.

Eles descobriram que o tempo necessario para monocamadas sélidas de Criptonio deslizando
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em Ouro (111) é cinco vezes maior que o tempo de deslizamento de monocamadas liquidas de

Criptdnio, ou seja, camadas solidas apresentam menor atrito que camadas liquidas.
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Figura 1.12: Alguns resultados obtidos por Krim et al. [12] com a micro-balanca de quartzo.

Utilizando a MBQ, Watts et al. [11] publicaram medidas em que comparam o efeito da ex-
posicdo de amostras no ar com amostras que foram mantidas no vicuo, simulando assim um
processo de contaminagdo. Resultados obtidos mostram, na Figura 1.13, que o tempo caracteris-
tico das amostras contaminadas € menor em relagdo ao das amostras limpas. A interpretacao
dos autores € que a contaminagdo, principalmente por hidrocarbonetos, cria pontos onde os

atomos fisio-adsorvidos sdo apanhados (pinning centers) aumentando o atrito.
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Figura 1.13: Efeito da acdo de impurezas sobre o tempo de deslizamento nas medidas realizadas
com a MBQ. Os quadrados representam as amostras contaminadas e os asteriscos as amostras

limpas. Na Figura (a) o adsorvato € N e na Figura (b) é Kr [11].

As pesquisas desenvolvidas com a MBQ motivaram célculos por dindmica molecular para
interpretar os resultados experimentais obtidos. Entretanto, diferentes grupos encontraram re-
sultados controversos. Despontaram duas teorias distintas: as que atribuiram a origem do atrito
nanoscépico aos movimentos eletronicos originados pelo deslizamento dos dtomos adsorvidos
e as que atribuiram as exitagcdes das vibra¢des atomicas (fonons). Para tentar resolver o impasse
surgido, dois trabalhos experimentais foram feitos. Daly e Krim estudaram o sistema Xe so-
bre Ag(111) [13]. O resultado foi surpreendente. A teoria que afirma que a origem do atrito
nanoscoépico € eletronica indica que para o caso de duas camadas de material adsorvido o atrito
teria que aumentar apenas 5 % em relacdo a monocamada, enquanto a teoria fononica aponta
que este aumento pode ser de até 100%. Mas o aumento calculado foi de 27% (Figura 1.14),

levando a conclusdo de que deve haver uma coexisténcia entre estes dois mecanismos.
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Figura 1.14: Tempo de deslizamento e atrito por unidade de drea s = v (para v = lcm/s) vs
a cobertura para trés diferentes superficies de Ag(111) (1 monocamada = 5.970tomos/nm?). O
atrito por unidade de 4rea para a bicamada de addtomos é de 15.1 +0.5N /m?, que é aproxi-

madamente 25 % maior que o atrito para uma monocamada 11.9 +0.4N/m? [13].

O outro trabalho que tenta solucionar esta questdao é um estudo mais detalhado da con-
tribui¢do eletronica ao atrito nanoscopico, estudo realizado por Dayo et al. [14]. O material
adsorvido e o substrato utilizados respectivamente foram N, e Pb com 99.9999% de pureza. A
idéia abordada foi a de diminuir a temperatura para um valor menor que a temperatura de tran-
sicao da supercondutividade do Chumbo (7.2K), obtendo assim uma mudanca de fase. Neste
estado os elétrons formam pares de Cooper e portanto fluem sem resisténcia. Logo era de se
esperar que este comportamento tivesse um maior impacto no atrito com origem eletronica do
que no de origem fondnica, sendo possivel demonstrar o papel fundamental do atrito de origem
eletronica. Os resultados (Figura 1.15) demonstram que no ponto de transicdo ocorre um au-
mento abrupto no valor do tempo caracteristico (ou diminui¢do do atrito e do valor de “shear

stress”). A principio, o resultado € satisfatorio pois aponta para uma contribuicdo eqiiitativa
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entre as duas origens do atrito. Porém Dayo et al. observaram que ndo acontece um aumento
abrupto na quantidade de elétrons supercondutores. O resultado aumentou a atencdo na co-
munidade cientifica, desencadeando diversos comentarios e trabalhos posteriores. Um trabalho
muito similar mostrou que a baixa temperatura com Nitrogénio nao gera a descontinuidade
relatada por Dayo et al. na transi¢do de supercondutividade. Como a maior diferenca dizia
respeito a pureza do substrato, ficou claro que o efeito é observado apenas com substratos ex-
tremamente puros. Varios trabalhos tedricos [28-31] foram realizados a fim de explicar a causa
da mudanca abrupta no valor do coeficiente de atrito. Contudo, este problema ainda continua
em aberto, o entendimento das contribuicdes eletronicas e fondnicas para o atrito nanoscopico

ainda sdo questdes a serem resolvidas.
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Figura 1.15: Tempo de deslizamento 7 e o atrito por unidade de drea s = v (para v = 1 cm/s)

vs T/T, [14].
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2 Pesquisas Teoricas

No capitulo anterior foi exposta uma breve revisdo da historia da tribologia, das descober-
tas de Leonardo da Vinci até os resultados de pesquisas atuais com enfoque na nanotribolo-
gia, assunto abordado no presente trabalho. Neste capitulo, serdo apresentados: as teorias
eletronica e fonOnica sobre o atrito, os trés modelos de atrito microscopico mais usados para
simulacdes de dindmica molecular, e estudos de como a comensurabilidade atinge o atrito em

escala nanométrica.

2.1 Pesquisas

Os avancos tecnoldgicos comentados no capitulo anterior geraram um aumento considerdvel
no nimero de grupos tedricos que tentam explicar as novas descobertas. Os principais avancos

tedricos ocorridos neste interim estdo explicados resumidamente neste capitulo.

2.1.1 Origem Eletronica do Atrito

Quando um atomo desliza sobre um substrato de metal, acontece a excitagcao de elétrons con-
dutores proximos da supericie. Esta excitagdo gera pares elétron-lacunas. Pares elétron-lacunas

em metais (em oposicdo com semicondutores) tem tempos de vida muito curtos. Quando estes
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pares relaxam, o excesso de energia é dissipado na forma de calor, e a temperatura conseqiien-
temente aumenta. Apds alguns anos transcorridos das publicacdes sobre as pesquisas relativas a
MBAQ, Persson publicou um trabalho teérico no qual estudou a variagdo da resistividade de um
filme metdlico (sobre o qual sdo absorvidas moléculas de um material) e a excitacdo de pares
elétrons-lacuna (vida média de vibracio na direcao paralela ao substrato) [20]. Persson obteve
que a relacdo entre a vida média de vibragao na dire¢do paralela ao substrato, 7, e a variacdo da

resistividade com a densidade de particulas absorvidas, p, sdo dadas pela relacdo

1 nzezd ap
T M 9n, na:07

(2.1)

onde a n é densidade de elétrons de conducdo, e € a carga do elétron, M € a massa do adsorvato,
d ¢é espessura do filme, e n, é a concentracdo de adsorvatos. Utilizando a equacdo 2.1 e resul-
tados experimentais obtidos mediante espectroscopia de absorcao infra-vermelha por reflexdao
(IRAS), Persson calculou o 7 para varios sistemas (Tabela 2.1).

Tabela 2.1: Tempo de vida média T (com origem na exitacao de pares elétron-lacuna) da vi-
bracdo na dire¢@o paralela ao substrato para véarios sistemas ([20]).

Sistema 7(s)

Quimio-absorvido
H/Ni  99x10° "
CO/Ni  1.4x107!
Ny/Ni  4.6x107!!
co/Cu  39x107 !
0/Cu 6.9 x 10712
Ag/Ag  1.0x1071°

Fisio-absorvido
CO/Ag  3.6x10710
CHy/Ag  7.2x 10719
Xe/Ag ~3.0x107°
CeHg/Ag 1.4x107°
CeHip/Ag 1.7x107°
CyHg/Ag  3.6x107°

Mais tarde, Persson aplicou seus resultados as pesquisas realizadas por Krim et al. [10] e

concluiu que o coeficiente de atrito experimentado pelas moléculas que compdem o material
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absorvido, 1;, pode ser expresso pela relacao

1 1
-t 22
nl‘ Tph + Te’ ( )

onde o termo 1/7, estd relacionado com o amortecimento resultante das excitagdes dos pares
elétron-lacunas e 1/7,, com as perdas originadas pela excitagdo de fonons. Persson concluiu
que a contribui¢do eletronica (a contribui¢do 1/7,) é de maior importincia que a fondnica,
porém admitiu que esta dltima ndo pode ser desprezada. Esta interpretacdao dos resultados
obtidos com a MQB deu origem a um debate entre Persson e outros grupos de pesquisas que

defendiam uma maior contribui¢do do termo fondnico a expressao 2.2.

2.1.2 Origem Fononica do Atrito

Tomlinson publicou, em 1929, um estudo sobre a origem do atrito em micro-escalas. Neste
modelo, quando duas superficies deslizam uma sobre a outra, o atrito pode ocorrer através da

vibragao das camadas formadas por dtomos.

Atomos que estdo muito préximos de uma superficie entram em movimento pela agio deslizante
dos atomos da superficie oposta. Estas vibracdes sdo chamadas de fonons, ou ondas acusticas.
Os fonons dissipam energia na forma de calor, e este processo microscopico é manifestado no
atrito. Em termos mais gerais, pode-se dizer que o fundamento em que esta baseada a hipdtese
fononica € a provavel excitacdo ressoante de alguns modos de vibragdo dos addtomos como

resultado do movimento do substrato.

A equagdo fundamental utilizada no estudo do carater fondnico do atrito é

2
H:;%+V(|xn—xn—1|)+¢(xn), 2.3)

onde v(r) é o potencial de interacdo com os addtomos vizinhos e @(r) é o potencial externo que
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representa a interacdo dos addtomos com o substrato.

Partindo de uma equacao similar a eq. 2.3 e aplicando o teorema da resposta da flutuacao
estdtica, Sacco et al. obtiveram que o tensor de atrito viscoso experimentado pelos addtomos €

dado pela expressao
T @) = (5 ) Lad|0g]" $G 0 =37 (2.4)
2kpT ) a4 ’ ’

— s . , ~ = - =
onde v € a velocidade dos addtomos (supde-se que F' = m 'V, sendo F a forca externa por
particula aplicada ao sistema), ¢ sdo os vetores reciprocos da rede do substrato e ¢; sdo os

coeficientes da série de Fourier em que € expandido o potencial que descreve o substrato.

Nota-se que, tomando o primeiro termo da expansdo em série de Fourier do potencial gerado

pelo substrato e considerando um sistema unidimensional obtém-se que

m o< uj

Esta proporcionalidade entre o coeficiente de atrito viscoso e o quadrado da corrugacdo do
substrato (amplitude do potencial de interacdo do substrato com dtomo adsorvato) também foi

obtida por Cieplak et al. [15], (em que 7,;, € o tempo de vida média dos fonons)

—— o<ty tpi(q),

Granato et al. [32] obtiveram

n =Y u5(7,§)S(d,o = 0);

onde S(7,® = 0) = [°dt (ugq(t)*1ga(0)) é a estrutura do fator dindmico. Persson e Nitzan

[33], no caso de v e F linear, obtiveram

N =Ne+Cneud,
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onde o primeiro termo do lado direito € a contribui¢do eletronica ao atrito viscoso e o segundo

termo € a contribui¢do fondnica, que na expressdo € proporcional a contribui¢do eletronica.

2.2 Calculos por Dinamica Molecular

Devido a complexidade dos fendmenos que ocorrem em sistemas estudados pela nanotri-
bologia, as pesquisas com dinamica molecular se mostraram uma ferramenta muito eficiente no
auxilio de célculos analiticos e na compreensao de resultados experimentais. A complexidade
computacional porém € tanta que muitas pesquisas usando dindmica molecular sio realizadas

considerando-se apenas modelos unidimensionais.

De acordo com os potenciais de interacdo entre os addtomos e o substrato existem basica-
mente dois modelos utilizados atualmente. Se o potencial for do tipo harménico, os modelos
sdo chamados de Frenkel-Kontorova (FK), e, se sdo potenciais do tipo de Lennard-Jones (LJ),
este € o nome atribuido ao modelo. Estes dois modelos sdo similares, pois a interagdo entre as
particulas € direta, ou seja a particula 7 interage com a i+ 1 e i — 1 diretamente. No primeiro
modelo desenvolvido para entender o atrito em nivel nanoscépico, a interacao ndo era direta, e
sim mediada por um teceiro corpo, em um modelo conhecido como modelo de Tomlinson em

homenagem ao seu criador.

2.2.1 Modelo de Tomlinson

Apesar de ter sido proposto ha quase 80 anos o modelo consegue explicar diversos resultados
obtidos experimentalmente nos ultimos anos. Este modelo pode explicar a ocorréncia do atrito
cinético e estdtico, a origem do movimento desliza-pdra e a transicdo de estados deslizantes.
Tomlinson prop6s um modelo em que os dtomos da ultima camada da superficie superior es-

tariam ligados ao corpo por molas, como osciladores harmdnicos independentes. Esta superficie
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se desloca sem contato direto através da outra superficie inferior, que por sua vez € representada

por um potencial do tipo senoidal fixo (Figura 2.1).

W
¢ & &

. @m - & . @& .
‘ - : .
8 Fi

Figura 2.1: Modelo de Tomlinson, onde m € a massa das particulas adsorvidas e k ¢ uma medida

da interagao destas particulas com o resto do corpo.

Aplicando uma forca na superficie superior, fazendo-a deslizar, os 4tomos “sentem” o po-
tencial do substrato, resultando numa vibragdo. A energia cinética das vibragdes é dissipada
integralmente para o corpo: nio ha uma interacdo de d4tomos com seu vizinhos. A equacdo de

movimento para o /-€simo dtomo, no caso unidimensional e a temperatura zero €

dle dx; . 2n
m—m ==Y — fsin (7)@) —k(x —x?) , (2.5)

onde m é a massa do dtomo, x; é sua posi¢do na rede e Y € uma constante de amortecimento

2

fenomenoldgica que dissipa o calor gerado. O termo f'sin (Fxl)representa 0 substrato.

2.2.2 Modelo de Frenkel-Kontorova

O modelo de Frenkel-Kontorova € um dos mais simples e ricos modelos de mecanica clés-
sica. Ele € usado nas pesquisas tedricas de ondas carregadas, condutores super-idnicos, filmes
adsorvidos em superficies, juncOes de Josephson, crescimento epitaxial de filmes, fases in-
comensuraveis em dielétricos, cadeias magnéticas, modelos ndo lineares de DNA e etc. Na

versao cldssica, o modelo descreve um conjunto de particulas que interagem entre si através de
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um potencial harmdnico e que estdo sujeitas a um potencial externo periddico:

d*x;  2mug 27
m—s- + sin | —x; | —k(x;41+x-1—2x;) =0 2.6
PR el (Xr41+x-1—2x7) =0, (2.6)
onde m € a massa das particulas, ug e a sdo a amplitude e o periodo do potencial externo, e k €

a constante eldstica de acoplamento inter-particula.

2.2.3 Modelo de Lennard-Jones

Nesta subse¢do apresentamos o modelo de Lennard-Jones (LJ) e a comparagdo de resultados
de uma série de pesquisas feitas com este modelo. A diferenca principal deste modelo em re-
lacdo ao FK € que o FK se destina a simulacdes em sistemas sem potenciais especificos, ou seja,
potenciais harmonicos, enquanto o LJ é usado em trabalhos tedricos com potenciais especifi-
cos, conseguindo resultados mais similares com os estudos experimentais, como os obtidos na

MBQ.

A equagdo diferencial que determina a posi¢do da i-ésima particula, no modelo de LJ é

oV (Iri—r) , oU(r)
r; r;

+ fi + Fext (27)

onde m é a massa dos adatomos e 1) € a matriz dos coeficientes de atrito que simula a conversao

de energia através das interacdes dos elétrons, que pode ser descrita por

mo0 0
ne = O n” 0 . (2.8)
0 0 m

Vv (’r,- —r; D equivale ao potencial de interacdo entre os ddatons i-€sima e j-ésima. Neste caso,

o potencial de Lennard-Jones é
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V(}ri—rj‘):.s[(ri?rj)12—2<rii)rj)6]. 2.9)

F., € a forca externa aplicada. f; € a forca estocéstica que simula os movimentos de vibragdao

do substrato, definido por suas propriedades estatisticas (ruido branco)

(fi(t)) = 0 (2.10)

(£:(1),£;(")) = 2nkgT&(t—1")8(i,j)/m

U (r;) é o potencial resultante da interacdo dos addtomos com o substrato, que na sua forma

mais genérica pode se escrever na forma proposta por Steel:

U(r;) =Uy(z) +Ui(z Zcos (kj-ri), (2.11)

onde K; s@o os vetores reciprocos da rede. O primeiro termo em 2.11 decreve a interagdo média
dos addtomos com o susbtrato e o segundo termo descreve a corrugacao periddica. Expressoes
para Uy(z) e U;(z) foram deduzidas por Steel supondo que o potencial U(r;) seja a soma de
potenciais de Lennard-Jones entre a primeira camada de ddatoms e o substrato. Quando usado
para simular subtratos metdlicos, porém, € necessario ter em consideracdo o alinhamento da

nuvem eletrOnica.

Usando este modelo, Cieplak et al. [15] estudaram um sistema parecido ao abordado por
Krim et al. com a MBQ [12], s6 que para a relacdo Kr/Au. A forma do potencial de interagdo

dos adsorvatos com o substrato é

Ur)=¢ 2)+ fU(z Zcos (2.12)

onde k; sdo os vetores de rede no plano (111) no espaco reciproco e U;(z) é dado por uma

expressao calculada por Steel supondo a superficie composta por 4tomos que interagem através
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do potencial de LJ,

Ui(2) = atexp(—g12) | —— Ok (81 (e 2.13)
o) = QXT8N 5021 730 \ 22 22) |’ '

onde o = 47r8K,/AuA6/\/§ com €k, /au/€kr = 1.19, g1 = 4m/\/3e 20k, /au/ Okr = 0.97, sendo
£k € Ok 0s parametros de LJ no caso do Kr. Com este modelo, Cieplak et al. [15] conseguiram
reproduzir os resultados experimentais obtidos por Krim et al., ajustando o parametro f da
equagdo 2.12. Eles esperavam que este parametro fosse aproximadamente 0.1 ou 0.2, dado
que a modelagem da interacdo do substrato com os adatomos através do potencial de LJ ndo
€ apropriada (porque os elétrons do Au sdo nao localizados) porém a diminuic¢ao foi além do

esperado. O resultado obtido, de f = 0.03, ndo pode ser explicado.

Além de reproduzir os resultados experimentais de Krim et al. [10], Cieplak et al. estudaram
o efeito do estado do adsorvato sobre o atrito. Descobriram que, quando este se encontra no
estado fluido, o atrito do Kr é maior do que na fase sélida (Figura 2.2). Simultaneamente, eles
estudaram o efeito da corrugagdo do substrato. Como era esperado, observaram que, no caso
de grande corrugagdo, o sistema experimentou atrito estatico. Diminuindo esta corrugacao, o
atrito estatico desaparecia. Este trabalho permitiu compreender os resultados obtidos por Krim
et al. [10], porém provocou uma polémica: segundo eles o atrito em nivel nanoscopico teria sua

origem nas intera¢des fondnicas, contradizendo o afirmado no trabalho tedrico de Persson [33].
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Figura 2.2: (a) Resultados da simulagao (triAngulos) realizada por Cieplak et al. [15]. A curva
continua representa o resultado experimental obtido por Krim et al [10]. Os dados foram to-
dos divididos pelo tempo caracteristico, 7y € logo divididos por 1000 a fim de ajustar a curva
experimental. (b) Relacdo entre v e F para diferentes comensuracdes do sistema (o = 1.12ry,
o= W). Na figura, os circulos cheios representam o sistema no estado fluido e os cir-
culos abertos o estado s6lido; quadrados cheios para estado de corrugacdo grande, e quadrados

vazios para estados de corrugacio pequena.

Utilizando Dindmica Molecular Persson e Nitzan [33] estudaram o sistema Xe/Ag(111),
com a finalidade de abordar os resultados experimentais obtidos por Krim et al. [10] (ver
Figura 1.14). Para isto, eles utilizaram a seguinte equagao para simular o potencial gerado pelos

atomos do substrato:

U(r) = Eple24(e770) _ 2= 0(=20)] (2.14)
+U,[2— cos(z—nx) — cos(2—71'-)7)]6_0‘(2_20)7 (2.15)
a a

onde o esta relacionado a freqii€ncia de ressonancia de vibragdo perpendicular dos atomos do
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substrato (@ ~ 22cm~ ') e Ep é a energia de ligacio do sistema Xe/Ag(111) (Ep =~ 0.23).

Usando o método mais usual para o célculo do coeficiente de atrito em regimes lineares, ou
seja, F /v, eles estudaram o efeito da cobertura (definiram a cobertura como 6 = N/M, sendo
que N é o numero de particulas no adsorvato e M o nimero de particulas que compdem o
substrato) sobre o referido coeficiente. Observaram que, no caso de uma camada completa de
atomos de Xe (68/144), o coeficiente de atrito total é praticamente igual ao coeficiente de atrito
ad-hoc (n./M; = 0.98 +0.04). J4 no caso em que se tém duas camadas de dtomos de Xe, eles
obtiveram que o coeficiente de atrito total é 20% maior que o ad-hoc (1./1; = 0.83 £0.02). Ou
seja, estes resultados tinham total compatibilidade com seus trabalhos tedricos, mas o impasse

continuava.

Tomassone et al. [16] também estudaram o sistema Xe/Ag (111). Eles simularam o poten-
cial gerado pelo substrato da mesma forma que Cieplack et al., utilizando as equagdes 2.12 e
2.13. A fim de determinar o coeficiente de atrito total experimentado pelos addtomos, Tomas-
sone et al. aplicaram a mesma for¢a a todos os addtomos por aproximadamente 1007y (onde
o = mT"z). Imediatamente apds transcorrido este tempo, a forgca externa era retirada do con-
junto de particulas, juntamente com o termostato externo, o que resulta num decaimento expo-
nencial da velocidade do centro de massas cujo expoente € o inverso do coeficiente de atrito

total experimentado pelos adatomos.

Além deste método eles utilizaram outro no qual ndo era aplicada forca externa, baseados na

lei de impedancia de Drude-Darcy. A autocorrelacdo de velocidades,

C(t—1t')= 0] () (2.16)

tem um comportamento exponencial, cujo expoente € o inverso do coeficiente de atrito ou tempo

caracteristico,

C(t—1") =exp (—@)
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Diferentemente do resultado obtido por Persson e Nitzan, Tomassone et al. conseguiram re-
produzir os resultados experimentais de Krim et al. com ambos os métodos. A conseqiiéncia
principal (Figura 2.3) deste trabalho foi, que ao se retirar o termostato no primeiro método, o
resultado estd livre da acdo da contribuicdo eletronica, que € levada em consideragao através do
coeficiente 7,. Desta forma, Tomassone et al. evidenciam o papel principal desempenhado pela

contribui¢ao fondnica ao atrito total e contradizem diretamente o exposto por Persson e Nitzan.

0

0* . - -

slip time ()

Slip timg 7 (s)

0.0 0.08 0.11 001 0.04 011

Cowarage talnmsr'»'f) Covarsgs [ﬁ!nms.‘A":

(a) (b)

Figura 2.3: Tempo de deslizamento (em segundos) vs a cobertura do substrato (em unidade do
numero de particulas por drea), como obtido por Tommasone et al. [16] utilizando o (a) método
de relaxacdo da velocidade e (b) o método de autocorrelacdo de velocidades. As linhas em

ambos gréificos sdo resultados experimentais obtido por Krim et al.

Liebsh et al. [34] também estudaram o sistema Xe/Ag(111) simultaneamente ao sistema
Xe/Ag(100). Para isto utilizaram o mesmo potencial do substrato utilizado por Persson e
Nitzan. Eles obtiveram para estes sistemas a dependéncia quadritica de 1,;, com u, resultados
previsto por diferentes pesquisas prévias. Além disto, eles observaram que a topologia adotada,
pelos adsorvatos em relag@o ao substrato, modifica o valor do coeficiente do atrito medido: para
um mesmo conjunto de parametros era possivel obter dois valores diferentes para o coeficiente
de atrito. Contudo eles ndo foram capazes de reproduzir os resultados experimentais de Krim

et al.. Eles argumentaram que a razdo disto pode ser o valor utilizado para a corrugacdo do
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substrato. Um fato interessante que surge ao se compararem os resultados obtidos por Persson e
Nitzan, com os obtidos por Liebsh et al. € que mesmo utilizando sistemas iguais, os resultados
foram muito diferentes. Por exemplo, Persson e Nitzan utilizando 1, = 0.62 ns—!, obtiveram
que 1, ~ 0.001 ns~!, enquanto que Liebsh et al. obtiveram que Npn = 0.3 ns~!'. A razdo de
tamanha divergéncia pode estar na sensibilidade do atrito fondnico com a rotagdo relativa da

camada.

2.3 Comensurabilidade

A relagdo estrutural entre duas camadas que deslizam uma sobre a outra tem profunda in-
fluéncia na contribuicio fonoénica do atrito. Os fonons criados durante o deslizamento podem
depender de vérios fatores, como o tamanho do adsorvato, a forma do adsorvato, o tipo de
deslizamento, a velocidade do deslizamento e vdrias outras configuracdes. Sistemas podem
ser comensurados ou incomensurados. Comensurabilidade é definido quando a razdo, entre a
distancia das posi¢des entre os d&tomos vizinhos do substrato, e a distancia das posi¢des entre
4tomos vizinhos do adsorvato é um racional. Assim a/b = 6.5 é comensurével, mas a/b = /2
nao €. Existem graus de comensurabilidade, onde comensurabilidade = 1, € um grau de comen-
surabilidade maior que = 0.1. Estudos indicam que sistemas comensurados podem ter um atrito
até 100 vezes superior a sistemas ndo comensurados. Portanto, em sistemas ndo comensurados
o atrito fonOnico pode ter regimes em que o atrito estatico vai para zero. Para entender o assunto

€ necessdrio acompanhar uma séria de pesquisas que se encontram reunidas nos itens a seguir.

2.3.1 Superlubrificacao

Em marco de 2004, Martin Dienwiebel et al. [35] descobriram evidéncias da superlubrifi-
cacdo no grafite usando um MFA. Dienwiebel et al. capturaram um “floco” de grafite e gru-

daram ele na ponta de prova do MFA, medindo o atrito conforme ela se movia ao longo de
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linhas do cristal da superficie do grafite (drea de contato entre o “floco” de grafite e o substrato
de grafite foi estimada em 96 atomos). O “floco” tinha alta comensurabilidade com o substrato
e medidas foram feitas girando o “floco” antes do movimento, obtendo assim curvas do atrito

pelo angulo que o alinhamento dos dtomos do “floco” fazia com os dtomos do substrato (Figura

2.4).

Friction [pN]
@
o

Rotation angle @ [degrees]

Figura 2.4: Média da forca do atrito pelo angulo feito pelo “floco” de grafite em relagdo com o

substrato de grafite. Dois picos sdo observados.

Alto atrito foi observado para comensurabilidade e baixo atrito para nao comensurabilidade.
Os dois picos observados sdo quando o “floco” encontra-se em comensurabilidade pefeita com
o substrato. A 0° existe comensurabilidade. O outro pico é consequéncia direta do didmetro do
“floco”. Se fosse um atomo deslizando sempre seria atrito maximo, e se fosse uma superficie
infinita deslizando sempre teria atrito minimo. Logo, para o didmetro usado era de se esperar

que o pico ocorresse nos 60°.

Na tese de doutorado de E. A. S. Torres [36], foram obtidos (Figura 2.5) resultados gerais
sobre a relacdo entre comensurabilidade e o atrito, para um modelo unidimensional de uma
cadeia de d4tomos deslizando sobre um substrato peridédico com diferentes temperaturas. Pode-

se observar como em regides com comensurabilidade o atrito é maior.
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Figura 2.5: Comportamento do coeficiente c, relagcdo quadrética entre o atrito total e a corru-

gacdo do substrato, como fun¢do da comensurabilidade do sistema e da temperatura.

2.3.2 Atrito de um Dimero Unidimensional

Nesta subsecdo serdo discutidos resultados obtidos por Fusco, Fasolino e Gongalves et al.
[17] que identificaram em simulacdes de dinamica molecular um fendmeno ressoante no atrito
de um pequeno objeto, um dimero, movimentando-se sobre um substrato periédico. Em 2003
estes autores desenvolveram um trabalho em que estudam a dindmica de um dimero movendo-
se num substrato periédico unidimensional. O objetivo da simulagdo foi descrever a dinamica
microscopica de moléculas diatdmicas em superficies periddicas. No trabalho, a interagdo entre

particula e o substrato era

U(x1,x2) = Up(2 — (coskxy) — (coskxy)),

onde k =271 /a, e a representa o comprimento de rede do substrato. A maioria dos resultados

foram obtidos usando um potencial harmonico do tipo
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K
V(xi,x) = 5()62 — X1 —1)2,

onde K € a forga constante e / ¢ o comprimento de equilibrio da mola. As equacdes de movi-

mento resultante sao

mx] = K(xp —x; — 1) — kUpsin(kx )
2.17)

mx, = K(x1 — Xy — l) —kUy sin(kxz)
Um importante resultado obtido € o mostrado na Figura 2.6. Pode-se observar as simu-
lacdes numéricas para os potencias harmonico e LJ. As duas simula¢Oes representam casos de
ressonancia. Existe uma transferéncia de energia relacionada com a velocidade do centro de

massa do dimero para um energia relacionada com a velocidade de vibra¢do do dimero.

)

Koy

08 = b -

KA

1 1 1 L 1 L 1 1 L
0 100 200 300 400 0 100 200 300 400
t t

Figura 2.6: Simula¢des numéricas das equacdes de movimento do dimero para potencial har-
monico (a), (b) e LJ (c¢), (d). O movimento do centro de massa CM e movimento relativo sdao

mostrados [17].
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Em [18], os mesmos autores investigaram a difusdo de addtomos e dimeros num substrato
unidimensional com e sem influéncia da temperatura. As equacdes resolvidas sdo praticamente
iguais as do trabalho anterior (agora sdao equacdes de Langevin), porém ha 3 termos a mais na
equagdo: uma forga externa, um termostato e um termo responsavel pelo atrito proporcional a

velocidade das particulas (mnx), de forma a amortecer o sistema. O principal resultado aparece

na Figura 2.7.
5 5 T T T T
(b)
4 e i )
3 3T i |
2 1 1 27 ! |
1 monomer —+— - 1 : monomer —+— |
dimer l=ta ------ 7 dimer l=ta ------

D F | 1 i 0 i 1 1 1

0 1 2 3 4 5 0 1 2 3 4 5

Veu Ve

Figura 2.7: Comparagdo entre as curvas caracteristicas entre um monomero ¢ um dimero. (a) T

=0,(b) T # 0[18].

A comparacio das curvas caracteristicas entre o addtomo e o dimero mostram que, com a
temperatura nula, existe um segundo platd para o dimero. O primeiro € representado pelo atrito
estdtico, e o segundo foi interpretado como grau ressonante entre a forca externa aplicada e a

energia de vibracdo do dimero.

2.3.3 Dinamica nao Linear de um Dimero; Estudo da Comensurabilidade

Nesta subsecdo serd vista a dindmica de um dimero sujeito a for¢as externas num poten-
cial unidimensional, analisando o fendmeno ressoante frente a comensurabilidade estudado

por Gongalves et al. [19]. Apoés resultados obtidos por Fusco, Gongalves et al. estudaram a
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dindmica de um dimero movendo-se num substrato periddico unidimensional sujeito a forca
externa. As equacgdes resolvidas pelos calculos numéricos foram as de Langevin. No trabalho
viu-se que com diferentes comensuracdes as curvas caracteriticas do dimero sdo diferentes,
mostrando o papel decisivo da comensurabilidade frente as ressondncias observadas por Fusco
et al (Figura 2.8). Pode-se observar que, quando existe comensurabilidade a/b = 1, o atrito
experimentado pelo dimero é menor do que o regime de a/b = 0.5, indo contra resultados que

dizem que o atrito € maior em sistemas comensurados.
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Figura 2.8: Relacdo de velocidade e forca, obtida por simula¢des numéricas para diferentes
valores de a/b (a = comprimento de equilibrio do dimero, b = pardmetro de rede do substrato)

[19].

Outros resultados obtidos foram a histerese (Figura 2.9) que acontece com o sistem quando a
forca € aplicada comegando de zero e logo apds voltando para zero. Gongalves et al. concluiram
que o fendmeno de ressondncia ocorrido com o dimero é 0 mesmo mecanismo que ocorre no

caso nao linear de modelos com FK.
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Figura 2.9: Histerese obtida na relag@o de velocidade e forca [19].
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3  Modelo e Metodologia Utilizada

3.1 Descricao do Modelo

Neste trabalho, o modelo proposto foi o de um dimero, duas particulas com atracdo har-
monica, deslizando por um substrato periddico bidimensional com dissipacdo e sujeito a uma

forca externa. A Figura 3.1 apresenta um esquema do modelo.

® +»+©@

Figura 3.1: Modelo do sistema (vista de corte).

A equagdo resolvida pelos calculos numéricos foi a equacao de Langevin:
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27 g — —
miget = —k(\/[fi = 73] = b) = YV = mn G + Few

D - —
m%Z = +x(\/[f — 5] —b) = VVo —mne2 + Foq

a2

; (3.1)

em que Vq é

2 2
Vi :ucos(—ﬁx1)+ucos(—ﬂy1), (3.2)
a a

onde m é a massa da particula, 7 é o vetor composto por coordenadas bidemensionais da
particula 1 do dimero, 75 é o vetor composto por coordenadas bidemensionais da particula 2
do dimero, K a constante eléstica, b é o comprimento de equilibrio do dimero, a é o parametro
de rede do substrato, u € a metade da amplitude do potencial (corrugacdo), n € a dissipacdo e
F.y € forca externa. O primeiro termo da equagdo € o potencial responsavel pela interagdo das
particulas do dimero. Aqui poderia ter sido usado o modelo LJ. Porém, devido a possibilidade
de dissociacdo das particulas, foi escolhido o potencial apresentado acima. O estudo foi pro-
posto incialmente com a finalidade de investigar o sistema com particulas que ndo pudessem
se dissociar, fica para trabalhos posteriores a possibilidade de dissocia¢do. O segundo termo
€ o potencial do substrato sentido pelas particulas do dimero. O terceiro termo representa a

dissipacgdo e o quarto termo € uma forca externa.

3.2 Algoritmo de Integracao

A integracdo das equacdes diferenciais foi realizada utilizando o algoritmo velocity-verlet:

a(t)dt?

x(t+dt) = x(t) +v(t)dt + 5

(a(t) +a(t+dt))dt
2 )

vt +dt) = v(t) +
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onde x(t) é a posi¢do da particula no instante ¢, v(¢) é a velocidade pela particula no instante ¢,
a(t) é a aceleracdo da particula pela forga resultante no instante 7 e df € o incremento infinites-
imal de tempo. Para o primeiro passo temos que saber x(0), v(0), a(0) e a(dt), de forma a
obter x(t +dt) e depois v(t +dt). O tempo caracteristico livre do dimero é 1/wg = \/m/2k. O
algoritmo foi resolvido usando passos de Az = 0,0007w, !, Portanto, todos resultados estario
normalizados para valores de ¢ = idt = wy, ! velocidades normalizadas para v = awgy I'e forcas

normalizadas para F /m, logo também unidades de awy I

3.3 Metodologia

O objetivo do trabalho € analisar a inclusdo de uma dimensao no estudo ja realizado por
Gongalves et al. [19] e analisar como esta inser¢do afeta o sistema. Em duas dimensdes € um
dimero nao rigido, espera-se conseguir um modelo mais préximo da realidade se comparado a
trabalhos anteriores. Nesta situacdo, o dimero deslizando sobre uma superficie fica livre para
mover-se no sentido de translacdo, de vibracao e, mais interessante, de rotacdo. Os primeiros
esfor¢cos analisaram se o algoritmo construido estava correto. Para tal foi feita uma bateria
de testes simulando condi¢des que coincidiam com os trabalhos unidimensionais anteriores.
Logo apés foi estudado o novo sistema obtido, pois ndo existe nenhum trabalho anterior de
simula¢do de dindmica molecular de um dimero deslizando sobre uma superficie bidimensional.
Foram usadas diversas ferramentas computacionais para a certificacdo da compreensao plena do
sistema, desde gréficos tridimensionais até filmes mostrando a dindmica do dimero. Apds este
trabalho de reconhecimento do novo sistema, comecaram os esfor¢os para o estudo sistematico

do problema.

3.3.1 Variaveis Relevantes

No trabalho unidimensional, a energia total do dimero E;,; € dada por
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Etot - Etra + Eviba

onde E;,, e E,;;, sdo respectivamente as energias de translacao e de vibracido do dimero. No caso
bidimensional existem 4 graus de liberdade: dois de translacao, um derotacao e um de vibragdo.

Logo tem-se

Etot - Etra + Evib + Erota

onde surge mais um termo, E,,, devido a energia de rotagdao do dimero.

Considerando a posi¢@o do centro de massa do dimero como:

L n+n
Yem = 5
podemos escrever
2
mr
Eira = % (33)
Iw?
B = 5 (3.4)

onde I = m(b/2)? representa 0 momento de inércia do dimero.

Sabe-se que a frequéncia de vibracdo w de um bloco com massa m, preso por uma mola com

constante eldstica k cuja outra extremidade esteja ligada a um ponto fixo, € dada por:

Para um dimero, a relagdo pode ser interpretada da seguinte maneira: imagine que no sistema

bloco-mola temos a mola presa em outro sistema bloco-mola, e ndo em um ponto fixo, resul-
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tando em um dimero. O bloco analisado agora sente o dobro da for¢ca que sentia antes; como a

unica influéncia sobre o bloco € a mola, pode-se concluir que k tenha duplicado, resultando em

w=4/—, (3.5)
onde tem-se que w € a frequéncia de vibracdo do dimero.

Transformando as velocidades das particulas em coordenadas radiais e tangenciais em re-
lagdo ao eixo do dimero, € possivel ter uma interpretacao de todos graus de energias associadas

ao dimero (translacional, vibracional e rotacional) (Figura 3.2).

Eixo do
dimero

Particula 1

Figura 3.2: Velocidade da particula 1 do dimero escrita em coordenadas do eixo do dimero, V7
= velocidade tangencial, ou de rotagdo da particula 1, Vi = velocidade radial, ou de vibragao
da particula 1. o = angulo que o eixo faz com o sistema de coordenadas, chamado de angulo de

orientacao.

A tabela 3.1 traz valores das constantes utilizadas:
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Tabela 3.1: Valores das constantes usadas no modelo.

Constantes | Valor
n 0.5
K 100
u 0.1
m 1

As simulac¢des foram efetuadas no regime sub-amortecido, 11 = 0.5. Para os valores usados
de u e k¥ tem-se um dimero fortemente ligado frente a corrugagdo do substrato. A massa foi
normalizada como uma unidade de maneira a simplificar os cdlculos e o algoritmo. Valendo-se
do fato que (Vi — Vor)/(b/2) =W (W velocidade angular) e (Vig — Vag) = Vg (Vg velocidade
radial ou interna do dimero) estes sdo os valores medidos e mais importantes junto com Vyy

para a compreensdo do presente trabalho.

3.3.2 Exposicao dos Métodos

Na primeira parte do trabalho estudamos como a inclusdo de uma nova dimensao (ocasion-
ando a aparicao de dois novos graus de liberdade em relacdo ao modelo unidimensional) faria
a sua dindmica mudar. Para tanto, foram obtidas curvas caracteristicas do dimero em relagdo a
uma velocidade inicial de translagcdo e o seu tempo de parada (regime transiente). Cada curva
era representada pela aplicacdo de outra velocidade, uma velocidade de rota¢do ou tangencial.
Na primeira curva a velocidade de rotacdo do dimero era zero, simulando portanto o caso uni-
dimensional. Depois variou-se o angulo de orientagdo do dimero (regime no limiar de desliza-
mento), modificando assim a comensurabilidade. Finalmente estudou-se curvas caracteristicas
do dimero frente a diferentes forcas (regime estaciondrio), giros iniciais € comensuracdes de

maneira a obter o maximo de informacao relevante a este sistema.
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4 Resultados e Discussao

Neste capitulo discute-se os resultados obtidos e sua andlise. O objetivo deste trabalho é
o estudo do sistema composto por um dimero ndo rigido deslizando num potencial periédico
bidimensional. A parte inicial contextualiza o presente trabalho com a literatura corrente, sendo

que os resultados serdo discutidos na parte final do mesmo.

4.1 Verificacao do Modelo

Nesta secdo sera discutido a validade do modelo. No trabalho desenvolvido por Gongalves et
al. [19] temos como principal ferramenta para comparacdo a curva caracteristica representada
na Figura 2.9. Simulando as mesmas caracteristicas para uma curva qualquer da Figura 2.9 no
modelo bidimensional e sobrepondo estas duas curvas, chega-se a Figura 4.1. Pode-se observar
que as curvas sao muito parecidas, sendo que o modelo bidimensional reproduziu satisfatoria-
mente a carcteristica linear e o fendmeno ressonante na mesma regido. Pode-se concluir que o
modelo bidimensional proposto neste trabalho reproduz perfeitamente os resultados do modelo
unidimensional, de maneira a que os passos seguintes foram feitos sobre um modelo com base

confidvel e segura.
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Figura 4.1: Gréfico das curvas caracteristicas do dimero. A ressonancia ocorre para 0s mesmos
valores de forcas e a caracteristica linear da dependéncia do atrito para for¢cas no regime alto

também € obtida.

4.2 Regime Transiente

4.2.1 Estudo de Casos

Aqui serdo expostas 3 configuracdes diferentes para uma familiarizacdo com o modelo.

Na primeira dindmica estudada tem-se inicialmente as particulas do dimero posicionadas
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sobre minimos do potencial da rede (ver Figura 4.2. Todos esquemas sdo para b/a = 1, os casos

simulados para b/a = 0.5, apenas uma das particulas fica posicionada sobre um minimo):

Orientacdo do substrato na direcéo x

-
L

Qrientacao
Vv 5 do
QereteD substrato
na direcdo
y

(a) Posicdo incial do dimero para o primeiro ponto da simulacdo.

Orientacéo do substrato na direcéo x

.
L

Q |V Orientagéo
_:# co
o subs_trat?
na direcao
y

(b) Posig¢ao inicial do dimero para o dltimo ponto da simulagao.

Figura 4.2: Esquemas representando as posi¢des iniciais do dimero. O angulo de orientagdo do
dimero € o angulo que o eixo do dimero faz com a orientacdo do substrato na direcio x. Os nds

da matriz representam os mdximos do potencial do substrato.

Algumas informagdes a respeito do movimento sdo necessdrias. O dimero comeca com
uma velocidade inicial e obtém-se o tempo de parada para cada uma de suas componentes da
velocidade: velocidade translacional (VCM), velocidade vibracional (VR) e velocidade rota-
cional (VT). Nos dois primeiros casos VT foi sempre zero e portanto nio esta representada nos
gréaficos. Foi definido que quando o dimero adquire uma velocidade contréria a que tinha inicial-
mente, paramos a contagem do tempo de translacdo. O mesmo vale para a rotacional (quando

ele comega a girar no sentido inverso ao que girava inicialmente paramos a contagem do tempo



63

de giro). Esté definido que a velocidade vibracional cessa quando alguns valores muito baixos
de oscilagdo sdo alcancados pelos dtomos do dimero. Na Figura 4.3 tem-se o tempo de parada

das velocidades no eixo y, e o angulo de orientagdo inicial do dimero no eixo Xx.

35 ! | ! |
L o velocidade translacional il
0 velocidade vibracional

ANGULO DE ORIENTACAO

Figura 4.3: Velocidade inicial das particulas = 3; b/a = 1.
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Figura 4.4: Velocidade inicial das particulas = 300; b/a = 1.
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Figura 4.5: Velocidade inicial das particulas = 3; b/a = 0.5.
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Figura 4.6: Velocidade inicial das particulas = 300; b/a = 0.5.

Comparando as figuras em que b/a = 1 tem-se que VR assume valores de tempo de parada

menores que os comparados com os sistemas com b/a = 0.5.

Na préxima dindmica a ser analisada, o dimero € lancado com o sentido da velocidade igual

ao da sua orientacdo inicial(Figura 4.7).
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Figura 4.7: Esquema do dimero lancado com a direcdo da velocidade igual a orientacdo incial.

Os resultados obtidos sdo mostrados na Figura 4.8 e sdo iguais para b/a = 0.5.
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ANGULO DE ORIENTACAO

Figura 4.8: Velocidade inicial das particulas = 3; b/a = 1. Neste grafico, o dngulo de orienta¢do
do dimero foi variado até 7 /4 pelo fato da dindmica assumir simetria perfeita no intervalo de

/4 até /2.
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Logo temos que, neste caso, a comensurabilidade ndo exerce papel importante. E possivel
observar que em relacdo a dinamica anterior existe uma disper¢do maior do tempo de parada da
VCM (levando em conta a comparagdo com 0s casos andlogos, ou seja, a Figura 4.3) e a VR

tem um tempo de parada menor.

Na udltima dindmica analisada o dimero € lancado com uma velocidade translacional na di-
recdo de uma cadeia de atomos e uma velocidade de giro. Agora, o valor que varia € a veloci-
dade de giro (Figura 4.9). Esta velocidade € de 2 para cada particula, ou seja, elas comecam com
uma velocidade tangencial igual a 2 (mais a velocidade translacional, que no caso foi utilizada
de valor de 3). Nas Figuras 4.10 e 4.11 € possivel analisar os resultados. Neste ponto ainda ndo
se pode observar se a adi¢do de um giro no movimento do dimero causa uma diferenca em sua
dinamica. O ponto importante € saber se agora, em duas dimensdes, a possibilidade do dimero
girar tem alguma influéncia decisiva na sua dinamica, diferentemente do que acontecia em uma
dimensdo. O primeiro ponto légico a ser analisado € o caso acima para velocidades de giro

variando, com velocidade de centro de massa fixas.

Orientacao do substrato na dire¢ao x

-
-

— Orientacao

na direcao

do
(f $ substrato

giro Y

Figura 4.9: Esquema utilizado para conhecimento do sistema com uma velocidade de giro.
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Figura 4.10: Velocidade tangencial variando de 0 a 30; b/a = 1.
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Figura 4.11: Velocidade tangencial variando de 0 a 30; b/a = 0.5.
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4.2.2 Verificacao da Influéncia do Giro

O passo decisivo consiste em analisar um grafico em que se toma os tempos de parada para o
dimero unidimensional com velocidades iniciais de translacao variando e comparar com o mod-
elo bidimensional adicionado de velocidades de rotagcdo com os mesmos valores de velocidades
translacionais iniciais do modelo unidimensional. Dahmen et. al. [37] estudaram um problema
similar, porém para atrito em escala macroscopica. Comparando tempos de parada para a ve-
locidade translacional, de um disco (em que € aplicada uma VCM inicial) deslizando sobre uma
superficie, com velocidades de giro iniciais diferentes, obtiveram que para VT maiores o tempo

de parada para VCM era maior.

Os resultados obtidos na Figura 4.12 foram fitados por uma curva descrita por poténcias de
ordem 10. No eixo x tem-se VCM inicial e no eixo y tem-se tempo de parada para VCM. Estao

representadas 4 curvas com VT inicial respectivos aos da legenda.
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Figura 4.12: Velocidade tangencial inicial com valores = 0, 100, 200 e 300; b/a = 1.

Na Figura 4.12 pode-se notar que de fato existe mudanca na dindmica, e que quanto maior for
o giro inicial, maior serd esta mudanca na dindmica. Portanto este resultado estd de acordo
com o trabalho de Dahmen et. al. [37], fazendo uma relacio direta com o atrito macroscopico.
Existe uma transferéncia de energia pelos graus de liberades relacionados com VT e VCM, de
forma que o atrito efetivo diminuia quando o dimero estava dotado de VT incial, aumentando o
tempo de parada e percorrendo uma distancia maior. Convém notar que existem na Figura 4.12
certos valores do tempo de parada para VCM que diminuem a medida que VT inicial aumenta.
Isso acontece porque existem alguns casos em que a posi¢do inicial do dimero na iminéncia do
movimento contribui para um atrito efetivo menor. Estes casos de configuracao inicial serao
discutidos detalhadamente na préxima se¢do. Em suma, a inclusao de uma dimensao a mais no

sistema leva a uma dinamica diferente comparada com a unidimensional. Surge entdo a idéia
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do estudo com aplicagdo de forgas.

4.3 Regime no Limiar de Deslizamento

De acordo com os dados apresentados na secdo superlubrificagio, os sistemas com graus
de comensurabilidade mais altos sentem mais atrito, ao passo que com certos graus de comen-
surabilidade mais baixos ou incomensurados existe a possibilidade de um super-deslizamento.
Aquele experimento foi feito com uma superficie pequena deslizando sobre uma outra muito

maior.

Esta dissertac@o se ocupa de um dimero, o objeto mais simples com graus de liberdades in-
ternos embutidos num espaco bidimensional. A metodologia utilizada nesta parte é simples:
varia-se o dngulo de orientagdo do dimero de 0 a /4 com uma forga constante aplicada no
dimero e estudam-se suas curvas caracteristicas frente a 2 valores diferentes para a comensura-

bilidade.

4.3.1 Condicoes Iniciais

Fazendo uma andlise detalhada da dinamica frente a variacao de parametros iniciais foi pos-
sivel observar que existem 2 condicdes iniciais fundamentais. A primeira € referente a posicao
inicial ocupada pelas particulas do dimero. Existem dois casos distintos, ambos representados

na Figura 4.13.
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(a) Posicdo incial das particulas em minimos.
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(b) Posic¢ao inicial das particulas em maximos.

Figura 4.13: Esquemas representando as posi¢des iniciais do dimero em minimos € maximos.

No esquema (a) as particulas encontram-se em 2 minimos do potencial do substrato. Encontram-
se em posicdo de equilibrio e portanto espera-se que coloci-las em movimento seja mais dificil
que a configuracdo mostrada no esquema (b), onde as particulas encontram-se em méaximos. Na

Figura 4.14 tem-se VCM contra tempo para as duas configuracdes de forca aplicada.
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Figura 4.14: Dinamica das duas condicdes iniciais diferentes. Mesma for¢a aplicada para as
duas configuragdes, enquanto que para maximos o dimero inicia um movimento de translagao,

para os minimos ele ndo consegue sair da posicao inicial.

Na Figura 4.14 fica evidente que na configuracio (b) da Figura 4.13 o dimero entra em

movimento mais facilmente, resultando num atrito estatico menor.

A segunda condic¢do inicial é a velocidade de giro inicial do dimero. Considerando uma
configuracdo inicial do centro de massa das particulas do dimero existem infinitas posicoes
iniciais para as particulas. Neste conjunto de posi¢Oes iniciais existem certas configuragdes
em que colocar o dimero em movimento de translagdo é mais facil. Na Figura 4.15 com o
dimero configurado como no esquema (a) da Figura 4.13 € possivel observar que ele entra em

movimento com a mesma forga aplicada anteriormente, porém agora com VT = 1.
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Figura 4.15: Dindmica das duas posi¢des iniciais iguias. Mesma for¢a aplicada, porém difer-

entes VT.

Quando o dimero recebe uma velocidade de giro inicial grande o suficiente, essa VGI faz
o dimero assumir todas configuracdes possiveis de orientacdo inicial. Se existir uma forca
impulsionando o dimero para alguma dire¢do, o dimero entrard em movimento de translacdo
mais facilmente do que sem essa VGI. Isso acontece pelo fato de que em algum momento o
dimero ird assumir a configuracao inicial em que tem mais facilidade de entrar em movimento
translacional (suas particulas posicionados sobre dois maximos por exemplo), logo, a VGI serve
como um facilitador de movimento. Outra interpretacdo possivel é que conforme VGI aumenta,
o dimero aumenta sua energia, sendo que com uma VGI muito alto € suficiente apenas uma

pequena forca para colocar o dimero em movimento translacional.

432 bja=1
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O primeiro caso a ser analisado € o com grau de comensurabilidade mais alto. Note porém,
que conforme o angulo de orienta¢do (o) assume valores diferentes, a comensurabilidade vai
variando, de maneira que a projecao do eixo do dimero (em alguma dire¢do x ou y da orientacdo
do substrato) se torna a comensurabilidade efetiva. Serd mostrado a influéncia da mudanca no
sentido da forca e a influéncia da mudanca da amplitude da for¢a. O primeiro caso € anal-
isado com a forca em quatro sentidos diferentes, de forma a um entendimento maior, e depois
serd analisado para apenas dois sentidos diferentes (b/a = 0.5). Cada comensurabilidade sera
analisada em duas posicdes iniciais distintas. Para b/a = 1 com as particulas posicionadas ini-
cialmente sobre dois minimos e depois sobre dois mdximos e para b/a = 0.5 com a posi¢do

incial de uma particula sobre um minimo e depois sobre um méximo, conforme a Figura 4.16.

Orientacao do substrato na direcdo x Orientacdo do substrato na direcéo x
&~ 4
I F T
E Orientagao —_— Orientagdo
> do do
@@ substrato substrato
na direcdo na direcéo
¥ ¥
(a) b/a=1. (b) b/a=1.
Orientagéo do substrato na dire¢éo x Orienta¢do do substrato na dire¢do x
4 4
; F - ey
F Orientacao -— Orientacéo
—> do 3O do
[oTe substrato subs_tratg
na dire¢do na diregéo
¥ ¥
(¢) b/a=0.5. (d) b/a=0.5.

Figura 4.16: Esquemas representando as posi¢des iniciais do dimero para cada dindmica anal-

isada.

Na Figura 4.17 pode-se analisar, respectivamente, as forcas aplicadas no sentido de 0, /8,
/4 e 3m/8 em relag@o a dire¢do x de orientagdo do substrato. O dimero é arremessado de
diferentes posi¢des angulares iniciais, de 0 a 71/2. Os gréficos sdo representados no eixo x pelo

angulo de orientagdo inicial e no eixo y pela VCM estaciondria, obtida pela média da mesma
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ap6s um tempo de relaxamento (7, = 5000). Pode-se observar um angulo limite para o dimero.

Outra observacdo € que o sentido da forca faz variar apenas a intensidade da VCM estaciondria.
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Figura 4.17: Dinamica frente a comensurabilidade com sentido da for¢a variando. F,; = 0.5,

bjla=1

Na Figura 4.18 est@o expostas as curvas caracteristicas para diferentes amplitudes de forgas
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aplicadas. Nesta figura fica evidente que existe uma forga limite para cessar a efeito da comen-
surabilidade, de maneira que o dimero sempre vence o potencial do substrato e sempre entra em
movimento ndo importando sua orientagdo. Vale notar também que com diferentes amplitudes

da forca aplicada obtém-se diferentes amplitudes de velocidades estaciondrias.

no

=
(&)
T
1

VELOCIDADE ESTACIONARIA
T
1

0 0,5 1 1,5 2
ANGULO DE ORIENTACAO

Figura 4.18: Dinamica frente a comensurabilidade com amplitude da forca variando, sentido da

forca=0,b/a=1.

Com as particulas do dimero no esquema inicial (b) tem-se a Figura 4.19.
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(d) Sentido da for¢a = 37/8.

Figura 4.19: Dinamica frente a comensurabilidade com sentido da for¢a variando. F,; = 0.5,

bjla=1

Portanto, como as particulas do dimero estavam posicionadas sobre maximos elas sempre en-
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tram em movimento com a mesma forca aplicada referente ao caso em que as particulas estavam

inicialmente posicionadas sobre minimos.

433 b/a=0.5

Na Figura 4.20 tem-se como configuracdo inicial o esquema (c) da Figura 4.16 e na Figura

4.21 como configuracdo inicial o esquema (d).
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Figura 4.20: Dinamica frente a comensurabilidade com sentido da for¢a variando. F,; = 0.5,

b/a=0.5
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Figura 4.21: Dinamica frente a comensurabilidade com sentido da forca variando. F,; = 0.5,

b/a=0.5

Com a mesma forg¢a aplicada neste caso também fica evidente que com a configurag¢do inicial
do esquema (d) existe uma maior facilidade do dimero entrar em movimento que em relagao
ao esquema (c). Tem-se que para b/a = 1, o maior grau de comensurabilidade, existe uma
uniformidade na distribuicdo dos pontos nas curvas de VCM estaciondria contra angulo de
orientagdo e existe um angulo limite. J4 para b/a = 0.5 ndo nota-se uma semelhanga no limiar

de deslizamento.

4.4 Regime Estacionario

Nesta secdo foi estudado como a velocidade translacional estaciondria do dimero se com-
porta frente a diferentes forcas aplicadas. Inicialmente é dada uma velocidade de giro ini-

cial ao dimero para ativar a configuracdo inicial em que ele tem mais facilidade de entrar em
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movimento translacional. O estudo foi feito para 4 valores de comensurabilidades diferentes
(b/a=0.5,1,1.25,1.5) e para trés dire¢des de forcas (os valores sdo medidos com o dngulo
que ela faz com a orientagdo na dire¢do x do substrato, 0, /4 e /2). Foi analisado se a regido
linear referente a0 modelo unidimensional continuava a existir, se a descontinuidade referente
ao fendmeno ressonante se mantém frente a outras comensurabilidades bem como o surgimento
de outros fendmenos. Existem trés tipos de figuras nesta secdo. As primeiras foram obtidas a
partir da média de vdrias sementes. O conjunto de valores para as sementes escolhidas foram
varios valores de velocidades angulares iniciais, ou de giro iniciais (W, 20 valores diferentes).
O segundo € a sobreposi¢do das curvas de trés sementes diferentes, necessario para estudar ca-
sos em que a média ndo traz a maxima informagao possivel. O ultimo tipo de figura trata-se das

dindmicas em particular dos casos mais interessantes.

4.4.1 Forca na Direcao 0

4411 b/a=05

Na Figura 4.22 pode-se observar trés regides distintas: uma regido linear e duas descon-
tinuas. A parte linear e a parte descontinua para regime de forcas altas estd em completo acordo
com o modelo unidimensional. Esta parte ndo apresenta uma descontinuidade muito visivel
pelo fato que para diferentes VGI obtem-se curvas diferentes (Figura 4.23). A média destes

valores gera o aspecto desta descontinuidade na Figura 4.22.
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Figura 4.22: Média das sementes, dire¢do da forca =0, b/a = 0.5.
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Figura 4.23: Ampliacdo no regido descontinua com forcas altas, trés sementes estdo represen-

tadas.
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Surge uma regido descontinua para valores de forcas menores, mostrada com mais detalhe
na Figura 4.24. Esta regido esta subdividida em trés outras. No inicio temos que a forca apli-
cada € suficiente para colocar o dimero em movimento, assumindo um carater linear, onde s6
existe movimento do centro de massa. Logo apds surge a primeira descontinuidade, o dimero
inicia um movimento pendular com uma amplitude e frequéncias bem definidas, de modo que
a medida que a forca aumenta, aumenta a amplitude. Isso foi observado atrdves de filmes da
simulacdo e dos gréficos da dindmica do dimero referente a certos valores de forca fixos obti-
dos na Figura 4.22. A velocidade estaciondria do centro de massa do dimero diminui pelo fato
de haver uma tranferéncia de energia translacional para a energia rotacional. A velocidade de
rotacao estd naturalmente associada a velocidade pendular que foi observada. Tem-se uma se-
gunda regido distinta, onde o dimero comec¢a com movimentos pendulares. Existe ai porém
pontos de giro completo do dimero. Na Figura 4.25 pode-se observar melhor esta dinamica:
o dimero tem uma certa velocidade translacional, mas num certo instante 0 movimento pen-
dular atinge uma amplitude tdo alta que uma rotacdo completa ocorre. Neste momento a ve-
locidade translacional diminui chegando a valores proximos de zero e logo aumenta. Con-
seqlientemente diminui abruptamente a velocidade pendular (ou de rotacdo), reproduzindo o
movimento arranca-para devido ao acoplamento roto-translacional. Ao aumentar mais a forca
tem-se permanéncias menores de velocidade translacional do dimero para valores mais baixos
que o maximo. Logo acontece um salto, outra descontinuidade. Nesta segunda regido (com
forca variando de aproximadamente 0.29 a 0.31), a amplitude do movimento pendular diminui
com o aumento da forca, ocasionando uma aumento na velocidade do centro de massa para
valores crescentes de for¢a. Na terceira drea temos mais uma descontinuidade. Na Figura 4.25
pode-se observar dindmicas referentes a este caso. Nesta regido o dimero ndo dé voltas comple-
tas. Ele somente possui movimento pendular, similar ao da primeira regido. Neste caso porém
a amplitude do movimento pendular diminui com o aumento da for¢a, de forma que as veloci-
dades estaciondrias do centro de massa também aumentam. Isso continua at€ o movimento

pendular cessar, ocasionando outra descontinuidade e retornando a reta.
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Figura 4.24: Ampliagdo da drea com a descontinuidade na regido de forcas baixas, média das

sementes, dire¢do da for¢a =0, b/a =0.5.
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Na Figura 4.26 percebe-se uma regido nio linear. Apds a analise das dindmicas nesta regiao
foi possivel concluir que, dependendo do giro inicial, a VCM estaciondria se eoncontrava certas
vezes numa regiao linear (uma continuagao inferior da regido linear do regime de forgas altas).
Outras vezes era zero. A VCM estaciondria pode ter um valor diferente de zero e conforme a

forca aumentava esta VCM pode retornar a ser zero (Figura 4.27).
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Figura 4.26: Média das sementes, dire¢do da forca=0, b/a = 1.
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Figura 4.27: Ampliacdo da édrea na regido de forcas baixas, média das sementes, direcao da

forca=0,b/a=1.

Isto € possivel pelo fato de que o dimero sempre sai do primeiro estado de equilibrio (mini-
mos do potencial do substrato) mas, apds sair deste, a sua velocidade angular combinada com
uma forca maior contribuiam para que o dimero ocupasse uma orientacao muito desfavordvel
para o deslizamento, encaixando uma das particulas em algum minimo, resultando que a forca
aplicada ndo era suficientemente alta para tirar o dimero desta configuracdo. Este efeito tam-
bém foi observado para os outros casos de comensurabilidade. Porém, para este caso, o efeito é
maximizado pelo fato de o dimero poder estar perfeitamente encaixado nos minimos do poten-
cial do substrato. Os resultados estdo em concordancia com o modelo unidimensional quanto

ao fato do ndo aparecimento da regido nao linear para forcas mais altas.

4413 bla=125
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Na Figura 4.28 pode-se notar 3 regides distintas, uma linear que cobre a maior parte da curva,
outra linear (irregular e de declividade menor), e uma regiao descontinua para regime de forcas
mais altas. A descontinuidade reflete os resultados ja obtidos pelo modelo unidimensional, com
a perturbagio sendo menor em relagdo com o caso de b/a = 0.5 e maior que para b/a = 1.
A regido linear de menor propor¢do € uma média de valores de VCM estaciondria entre zero
e valores que se encontram numa continuacdo da maior regido linear nesta drea. Em todas as
simulacgdes, a forca com que a VCM estaciondria deixa de ser zero, vencendo o atrito estatico
e indo ocupar um valor na regido linear, eram diferentes. Esta € a origem da regido linear de
menor declividade. E possivel observar também que o valor de forca (F = 0.2) necessdrio para

vencer o atrito estitico é muito similar ao do caso com b/a = 1.
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Figura 4.28: Média das sementes, dire¢do da for¢ca =0, b/a = 1.25.
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Para este valor de comensurabilidade pode-se observar na Figura 4.29 que o atrito estitico
¢ vencido mais facilmente pelos mesmos mecanismos do caso b/a = 0.5. Similiarmente ao
caso b/a = 0.5 existe uma diminui¢do efetiva do limiar de deslizamento devido as médias entre
sementes diferentes. E possivel notar também a presenca do fendmeno ressonante que existe no

modelo unidimensional.
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Figura 4.29: Média das sementes, dire¢do da forca=0, b/a = 1.5.

4.4.2 Forca na Direcdo de /2
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O substrato € invariante frente a uma rotagio de /2, porém a combinagdo da posi¢do mais
favordvel para o limiar de deslizamento com a direcdo da for¢a aplicada gera possibilidades
de comportamentos diferentes da dinamica do dimero em relacdo a froca aplicada na dire¢ao
0. Para todas comensurabilidades estudadas as diferencas sdo pequenas, menos para 0 caso
de b/a = 1. Novamente, quando tem-se o grau mais alto de comensurabilidade os efeitos sdo

maximizados pela possibilidade de encaixe perfeito com o substrato.

4421 b/a=05

Pode-se perceber analisando a Figura 4.30 que estd dindmica € similar ao caso b/a = 0.5

com forg¢a na dire¢ao 0.
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Figura 4.30: Média das sementes, dire¢do da for¢ca = /2, b/a = 0.5.
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A Figura 4.31 representa a média de vdrias sementes escolhidas, sendo que trés delas estdo
representadas na Figura 4.32 para uma regido de for¢cas que comeca na iminéncia de movimento
e vai até o inicio da parte linear. Nesta dltima figura pode-se observar quatro regides lineares
distintas. A primeira € o atrito estatico. A segunda (com F entre 0.2 - 0.275) e a terceira (com
F entre 0.275 - 0.35) apresentam um coeficiente de atrito () muito maior que o coeficiente da
quarta regido; Yorf >> Yud—hoc- Nestas duas regides o dimero adquire um movimento pendular
representado na Figura 4.33. A quarta regido pode se estender para valores de forca menores do

que 0.35, como ¢ o caso da curva com VGI = 16, levando ao aspecto da Figura 4.31.
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Figura 4.31: Média das sementes, dire¢do da forca= /2, b/a = 1.
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Figura 4.32: Ampliacdo da drea na regido de forgas baixas, 3 sementes, dire¢do da for¢a = /2,

b/a=1.
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Figura 4.33: Dindmica para for¢a na dire¢do de /2, b/a=1¢e VGI = 2.

4423 bja=1.25

Caso similar (Figura 4.34) ao da for¢a na dire¢do 0 e a mesma comensurabilidade. Vale notar
que o valor da forga para vencer o atrito estdtico é muito proximo ao observado anteriormente,

F=0.2.
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Figura 4.34: Média das sementes, dire¢do da forca = n/2, b/a = 1.25.

4424 bla=15

Nesta dinamica (Figura 4.35) a iminéncia do movimento para o dimero ndo € facilmente
alcancada como era quando a forc¢a € aplicada na dire¢do 0. Analisando a dindmica de algumas
sementes foi possivel observar que no intervao de forca de 0.25 - 0.3, grande parte obteve VCM
estaciondria = 0 e também que a maioria nao reproduz a descontinuidade ja observada para o

caso unidimensional.
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Figura 4.35: Média das sementes, dire¢do da forca = n/2, b/a = 1.5.

4.4.3 Forca na Direcdo de /4

4431 b/a=0.5

Na Figura 4.36 estd representada a média das sementes. Pode-se observar o fendmeno resso-
nante referente ao modelo unidimensional, mas aqui localizado em valores maiores de forcas
quando comparadas com outras dire¢des de forcas aplicadas. Para o regime de forcas baixas
observa-se uma média de duas regides lineares, representadas na Figura 4.37 que foram obtidas

via simulacdes de trés valores de sementes.
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Figura 4.36: Média das sementes, dire¢do da forca = n/4, b/a = 0.5.
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Figura 4.37: Ampliacdo da drea na regido de forgas baixas, 3 sementes, dire¢do da forca = 7w /4,

bja=025.

Pode-se observar que na regido de forcas com valores de 0.3 - 0.8, a VCM estacionaria
pode se encontrar sempre em apenas duas regides lineares. Na regido linear com menor VCM
estaciondria o dimero tem uma velocidade rotacional (Figura 4.38), portanto tem um movimento
rotacional que é diferente de zero, deslocando-se na direcdo da forca aplicada. E interessante
notar que a media que a forca aumenta nas proximidades do valor 0.3, a VCM estaciondria
aumenta. Ao passar pela descontinuidade a VCM estaciondria diminui. Isso ocorre devido
ao acoplamento roto-translacional: energia € trocada entre estes dois graus de liberdades, de

maneira a diminuir a VCM estaciondria e aumentar W. Isto ocorre identicamente quando existe
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a passagem da primeira regido linear para a segunda no regime de forcas baixas. A energia agora
¢ transferida do grau de liberdade rotacional para o translacional, aumentando assim a VCM
estaciondria para uma semente qualquer. Na outra regido linear o dimero nao tem velocidade
rotacional (Figura 4.38) e portanto desliza apenas com velocidade translacional. Nesta regido
linear (até o valor de for¢ca proximo a 0.5) o dimero comeca seu movimento na dire¢do da forga
aplicada. Porém em pouco tempo ele canaliza numa direcao paralela a direcio x de orientacao
do substrato e desloca-se apenas com velocidade translacional na direcdo x. Este fendmeno sera

discutido mais detalhadamente no caso seguinte.
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Figura 4.38: Estudo do caso com b/a = 0.5 e com forga na direcdo de 7 /4.
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Na Figura 4.39 tem-se as médias das sementes utilizadas. A similaridade desta curva com a
que foi aplicada forga na diregdo de /2 pode ser melhor visualizada analisando-se o detalhe
da regido descontinua para o regime de forgas baixas na Figura 4.40, em que foi obtida para trés

valores de VGI diferentes.
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Figura 4.39: Média das sementes, dire¢do da forca= /4, b/a = 1.
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Figura 4.40: Ampliacdo da drea na regido de forgas baixas, 3 sementes, dire¢do da for¢a = 7w /4,

b/a=1.

Nota-se novamente o aspecto das duas regides lineares com ¥, 5 >> Yuq—poc- A diferenca em
relagdo ao caso com mesma comensurabilidade é que a dindmica do dimero nao € igual nestas
duas regiodes lineares. Na Figura 4.41 pode-se analisar mais detalhadamente o que acontece.
Na primeira regido linear (gréficos (a) e (b)) o dimero tem movimento de rotacdo, mas o mais
interessante ¢ a VCM. Ela apresenta valores diferentes de zero para os dois graus de liberdade
associados com a velocidade translacional que, e periodicamente assumem valores negativos e
positivos. Na segunda regido linear a dindimica do dimero também esté representada na Figura

4.41 (gréficos (c) e (d)). Nesta regido ele comeca seu movimento com giro, deslizando na
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direcdo da forca aplicada. Porém, em pouco tempo ela se alinha em relacao a alguma orientagcao
do substrato, perdendo W e mantendo VCM apenas na direcdo de uma dimensdo. Logo espera-
se que VCM estaciondria seja maior que para a primeira regido linear, fato que € evidenciado.
Na regido de forgas altas percebe-se o surgimento do fendmeno ressonante ja analisado para
o caso unidimensional. Porém, aqui com b/a = 1 surge tal efeito pelo fato de o dimero nesta
regido se propagar com o angulo de orientagdo igual ao da direcdo da for¢a aplicada e na mesma
direcdo da forca, portanto a comensurabilidade projetada em alguma direcdo de orientacao do

dimero (x ou y), tem um valor efetivo de 1/ V2 e é diferente de 1.
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Figura 4.41: Estudo do caso com b/a = 1, VGI = 2 e com forga na dire¢io de 7 /4.
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Analisando as Figuras 4.42 e 4.43 percebe-se um conjunto de curvas similar ao de b/a = 0.5
com forga na direcdo de 7 /4, porém com atrito estatico. Para a primeira regido linear da Figura
4.43 tem-se que o dimero segue apenas deslizando na dire¢do y de orientagdo do substrato
(Figura 4.44 graficos (a) e (b)), canalizando nesta orientagdo no inicio de seu movimento. Para
a segunda regido linear, nos valores de for¢a mais baixos ele possui VCMX e VCMY diferentes
num mesmo tempo (Figura 4.44 gréficos (c) e (d)), mas eles vao se tornando iguais conforme a
forca aplicada vai aumentando. Também pode-se notar o fendmeno ressonante reconhecido no

modelo unidimensional, aqui novamente para valores de for¢ca mais altos.
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Figura 4.42: Média das sementes, dire¢do da forca = n/4, b/a = 1.25.
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Figura 4.43: Ampliacdo da drea na regido de forgas baixas, 3 sementes, dire¢do da for¢a = 7w /4,

b/a=125.
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Figura 4.44: Estudo do caso com b/a = 1.25, VGI = 1 e com for¢a na dire¢do de 7 /4.

4434 bla=15

Nas Figuras 4.45 e 4.46 pode-se analisar esta dinAmica. Surgem 3 regides lineares, como
mostra a Figura 4.46. Para a regicao com VCM estaciondria mais baixa o dimero canaliza,
deslizando apenas em uma dimensdo, similar para o caso b/a = 1.25, em que ele desliza na
direcdo da forga aplicada e tem componentes de VCM diferentes, até que com uma forga su-
ficientemente grande elas igualam seus valores. Na tltima regido linear o dimero desliza na
direcdo da forca, mas gira também, similar a dinAmica da primeira regido linear do caso com

b/a = 0.5 com forga na direcdo /4. Aqui também €& possivel observar a descontinuidade
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analisada no caso unidimensional.
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Figura 4.45: Média das sementes, dire¢do da forca = n/4, b/a = 1.5.
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Figura 4.46: Ampliacdo da drea na regido de forgas baixas, 3 sementes, dire¢do da for¢a = 7w /4,

bla=125.

4.5 Energia

Nesta secao apresentamos resultados da energia em alguns casos. O primeiro é representado
na Figura 4.47 e € referente ao grafico (d) da Figura 4.25 e o segundo € representado na Figura

4.48 e € referente ao grafico (c) da Figura 4.38.
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Figura 4.47: Comportamento das energias do dimero (referente ao grifico (d) da Figura 4.25).
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Figura 4.48: Comportamento das energias do dimero (referente ao gréfico (c) da Figura 4.38).

Esté representada apenas as energias translacional e a rotacional, pois a de vibracdo € prati-
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camente zero para ambos os casos. Na Figura 4.46 pode-se observar a transferéncia de ener-
gia translacional para a angular e vice-versa, mostrando o acoplamento roto-translacional. Na
Figura 4.47, em que o dimero tem uma velocidade angular sempre diferente de zero, pode-
se observar uma periodicidade desta transferéncia de energia. Os graficos das energias em
func¢do do tempo reforcam a ideia ja antecipada que explica o movimento de arranca-para pelo
acoplamento dos movimentos de translacdo e rotacao mediados pelo substrato. Logo existem
momentos em que o dimero aumenta sua energia rotacional ao ponto de parar o movimento de

translacao.
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5 Conclusao

Um tépico muito recente, que tem se destacado na literatura da tribologia, é a comensuragao.
O estudo da comensuracao frente a tribologia tem trazido resultados intrigantes e renovadores.
Esta € uma drea muito nova, sendo que o primeiro experimento com ambito de estuda-la es-
pecificamente foi realizado apenas em 2004. Deste modo a comensuragdo deve se beneficiar
bastante com os caminhos abertos com a descoberta da superlubrificacdo. Um destes caminhos
foi explorado por Fusco et al. [17, 18] com objetos pequenos, dimeros. Gongalves et al. [19]
trouxeram a idéia de estudar o dimero frente a comensurabilidade, mas o modelo usado ainda

estd longe de ser um modelo real.

A nossa pesquisa, apresentada nesta dissertacdo de mestrado, € uma continuacao do estudo
do modelo unidimensional. O principal objetivo aqui foi a criacdo e o estudo de um modelo
novo (muito mais proximo da realidade que os estudados anteriorimente) e de sua Fisica. Re-
sultados envolvendo comensurabilidade mostram diretamente que sistemas com maiores graus
de comensurabilidade apresentam forte dependéncia do atrito. Os trés resultados principais
obtidos na nossa pesquisa mostram que, de fato, a inclusdo de uma dimensio no modelo sug-
ere uma dindmica diferente. Esses trés resultados estdo divididos em trés regimes apresentadas
no presente trabalho: regime transiente (sem forca aplicada), regime no limiar de deslizamento
(estudo da orientacdo frente a possibilidade de movimento) e o regime estaciondrio (estudo com

forgas aplicadas).

Primeiramente mostrou-se que o modelo bidimensional proposto reproduz os dados ja pub-

licados por Gongalves et al. [19] para o modelo unidimensional.



111

O primeiro resultado foi a prova que esta dindmica diferente existe. No regime transiente,
isto foi feito comparando os tempos de parada de um dimero girando fortemente contra o de um
dimero que ndo gira, sendo os dois lancados com mesmo velocidade translacional. Observa-
se que o dimero que € lancado girando fortemente tem um tempo de parada muito maior que
o outro. Nossos resultados sdo compativeis com resultados obtidos para atrito macroscopico

desenvolvido por Dahmen et. al. [37].

No limiar de deslizamento, o segundo resultado foi uma tentativa de exploragcdo méaxima
do regime do dimero variando seu angulo de orientacdo frente a diferentes tipos de condicdes
iniciais, for¢a e comensurabilidade. Foram analisadas comensurabilidades de b/a = 0.5, b/a =
1. Cada caso apresentou peculiariedades e curvas caracteristicas diferentes. Os resultados mais
interessantes foram o surgimento de um angulo limite para o inicio do movimento do dimero no
caso de b/a = 0.5 com as particulas posicionadas inicialmente em minimos. Novamente, nestes
resultados observa-se que quando existe um grau alto de comensurabilidade, o atrito € maior.
Pode-se notar isso claramente na Figura 4.17, em que no inicio do movimento, ndo importando
a orientacao da forga, o sistema esta fortemente comensurado e o dimero ndo desliza até que
o estado inicial dele consiga achar uma configuracdo de um grau de comensurabilidade mais

baixo.

Finalmente, no regime estaciondriohd uma série de resultados. Este estudo foi dividido em
trés partes: trés direcdes diferentes de aplicacdo de forca para quatro graus de comensurabili-
dade. O estudo sistemético da média de varias sementes e a andlise da sobreposicao de algumas
semente nos permitiu analisar quais casos eram os mais importantes e assim identificar os feno-
menos fisicos mais interessantes na sua dindmica. Pelo fato de o modelo ser bidimensional
tem-se quatro graus de liberdades associados, e portanto 4 energias associadas. Abaixo um

resumo dos resultados mais importantes obtidos neste regime:

e O fend6meno ressonante obtido no modelo unidimensional para forcas altas é reproduzido
com fidelidade, sempre tendo em vista a comensurabilidade efetiva resultante da orien-

tacao do dimero.
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e Para o caso b/a = 0.5 e forga na direcéio x de orienta¢do do substrato existe uma regido
para forcas baixas em que VCM estaciondria tem um comportamento anormal: o dimero
assume movimentos pendulares e angulares através de um acoplamento roto-translacional,

reproduzindo o movimento arranca-péra.

e Paraocasob/a =1 e for¢a na direcdio y de orientagdo do substrato existe uma regido para
forcas baixas em que VCM estaciondria tem um comportamento anormal: o dimero tem

um movimento pendular nesta regido, vezes mais fortes, vezes mais fracos, resultando

num % r¢ >> Yad—hoc-

e Os casos com forca na dire¢do de 7 /4 tem vdrias dinAmicas distintas, das quais é possivel
citar casos em que ocorrem canaliza¢des do dimero em alguma orientagdo do substrato,
de forma assim a deslizar com velocidade translacional apenas em uma dimensao. Nestes
casos as componentes da velocidade translacional variam e sdo diferentes daqueles em

que o dimero desliza rotando.

Para uma interpretacdo melhor de todos resultados foi sugerido o estudo da histerese nas
regides de descontinuidades e a instabilidade perante a pequenas mudancas de parametros.

Estes serdo elucidados num trabalho posterior.

Neste trabalho estudou-se o objeto mais simples com graus de liberdade internos (um dimero)
inserido num cendrio bidimensional. Um caminho interessante seria estudar comparativamente
varios dimeros deslizando no substrato, de maneira a que estes dimeros pudessem se enxergar

e assim simular um lubrificante molecular.
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