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1. A KUTATASI TEVEKENYSEG ROVID OSSZEFOGLALASA

Elméleti, modelle& és szimulacios modszerek kidolgozasaval és allkaiszaval sikerilt

eredményeket elérni a kbvetkeerileteken.

Sikbeli poligonrendszerek topoldgiai vizsgalatai (Zoldos 2004a)
Sikbeli poligonrendszerek koziul a trivalens poligéldzatok topologiai vizsgélataival
foglalkoztam, ahol az egy csomopontban talalkoe& zama mindig 3. Az Aboav-térvény
tartalmi jelentését fogalmaztam meg.
Az Aboav-torvény adott poligon (sejt) oldalélsza(mpés az etskoordinécios szférajanak az
atlagos oldalélszama (m(n)) k6zo6tt allapit meg ékgygést (Aboav 1983):

nm(n) ska)n +{ma +ie
Az ‘a’ paraméterre (az Aboav-parameéter), a rendszerenjgll allandé, |, az oldalélszam
szorasnégyzete. A topoldégiai torvény megfelelvaltozata a haromdimenzids
poliéderrendszerek esetében is ismert (Fortes 13@fdos 2001).
Az Aboav-torvény kozelét jelleggel érvényes, és megmutattak azt is, hoggegsetekben
az eredeti formulatél elté¢y mobdositott, tobb paraméteres 06sszefliggésekkeb job
kozelitésekhez lehet jutni (Réti 2005, Hilhorst @00
Vizsgalataim eredményeként arra a megallapitasottgun, hogy Aboav eredeti formulajanak
egyértelnien megfogalmazhato tartalmi jelentése van, amédglmls a poligonhal6zatok
topoldgiai jellemzésére, osztalyozasara aszeraogy imilyen sejtkapcsolédasok vannak jelen
a rendszerben. Megmutattam, hogy az Aboav-pararagteredetileg talalt 0,5 és 1,8 kdzotti
ertékkészlettel szemben jéval szélesebb skalant iehetrtekeket, és ennek megféleh
szétvalaszthatok a kulonkbziellemz sejtkapcsoldodasokat tartalmazo poligonhalozatok

fajtéi. Az Uj tudomanyos eredmények kozul a® &lét tézis vonatkozik erre a témakorre.

Szén nanocé elagazasok modellezésénekéeményei

A szilard testekben &fordulo legeésebb kémiai kotés a grafitrétegen belll a széndtomo
kozotti sp kémiai kotés, ennél fogva a ma ismert légebb szilard anyag a grafén. A
graféndl valé szarmaztatads (grafén szalag feltekerésejt miaszén nanocsdvek azok az
anyagok, amelyeknek a szilardsaga megkozeliti afégma meghatarozott elméleti

maximumot (Demczyk 2002, Yu 2000a-b). Az extrém asagszilardsag szokatlanul

nagymeértéld rugalmassaggal parosul.
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Elektromos viselkedés szempontjabdl éltéiselkedég nanocstvek csatlakozasai kdzott
keresik intenziven a félvezeteszkdzOk 0j, nanoméfetcsaladjdnak az alapelemeit.
Viszonylag koran sikerilt mérni, hogy egy cikkcadk egy karosszeék tipusu agbol alloé szén
nanoc$é konyok egyeniranyitd diaddakent képes viselkedfao( 1999). Szén nanacsy-
elagazasokon is egyeniranyito jelleget mértek (Ba@paulos 2000) és szamoltak (Andriotis
2001c) az els prébalkozdsokkal. Kébb a kvantumfizikai alapokon nyugvé Green-
flggvényes szamitasokkal megmutattdk, hogy |éteoigdkn Y-elagazasok, ahol az aram-
feszlltség karakterisztika mar aszimmetriat muatd¢iotis 2002, Ponomareva 2003). Végtl
meérésekkel is igazoltak az Y-eldgazasok esetébeaszimmetrikus aram-fesziltség gorbét
(Bandaru 2005). Az aszimmetrikus aram-fesziltségalitarisztikdk megtaldlasaval
bebizonyosodott, hogy a szén narocg-elagazasok alkalmasak nemcsak nanoriéret
kapcsolok, hanem nanomérelogikai aramkorok alapelemeinek a kialakitasara(\éei
2008). Az ipari méretekben is alkalmazhatéadlitasi modszereket intenziven keresik (Li
1999, Kénya 2002, Heyning 2005, AuBuchon 2006, 2a07, Fu 2009).

Mind a mechanikai, mind pedig az elektromos visgdle tanulmanyozdsa a szén
nanoszerkezetek esetében nagymértékben tamasz&ldéteti kutatasi eredményekre. A
kulonbo®d szamitasoknak, analiziseknek és szimulacidknakalapja minden esetben a
szerkezet néhanyszor szaz vagy ezer atombol adielfjey amelynek az elkészitése nehézkes
és hosszadalmas. A modellezés jéls@yét hangsulyozza az is, hogy folyamatosan Ujabb
szén nanoszerkezetek létezésére 8myelre hivjak fel a figyelmet, amelyek esetében a

szerkezetet efsalkalommal doriten modellek segitségével mutatjak meg.

Nanoc$ elagazasok szarmaztatasa sikbeli trivalens sejtrdezerekisl (Zsoldos 2004b,
2005)

Sikbeli poligonmintazatokbol definialt csempék hedatan alapuld szerkesztési modszert
dolgoztam ki, amely alkalmazhat6 a legkilontiiiz homogén és heterogén szén nafocs
elagazasok modelljének megszerkesztéséhez. Az Bl épusu alapcsempéket a legkisebb
atmenju, felgdbmbszer alakzattal lezarhato karosszék és cikkcakk tigazgin nanocsovekhez
definidltam (1.4bra). Hogyha a csempék mintazatéarsomoépontok helyére az’sss
kémiai kotéssel definidlt szénatomokat képzelin&jdna koétési energidk minimalizalasaval
kiszamitjuk az egyensulyi helyzetet (relaxaltatpukzerkezetet), akkor kiadddik a megiglel

karosszék és cikkcakk tipusu szén nadassitlakozas.
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1.4bra Az Al és Bfipusu csempék és a relaxalt szerkezetek. A heaRz=imjirkék,

hatszdgek fehérek, az 6tszdgek feke

Az Al és B1 csempékkel és modosulataikkal kulodbélagazasok szerkesztéseit mutat
meg. Ezek kdzul az 6sszefoglaladsb 2. dbran mutatok példat heterogén tetraédereszélsg
szerkesztésére, amely harom cikkcakk és egy kabssSpusu szén nanddsl all. A
szerkesztés alapja az, hogy az Al és B1 csempék Rétszoges diyrtinek modositasavi
kulénbdd modositott csempédefinialhatdk. A példa esetében az Al és Bl csempd
hétszdget hatszdggel helyettesitettem, ezekkdrtitires szrkesztés &. abra szerint. Hogyt
a nyillal jelzett éleket egymashoz illesztjik, akkotdbbi él illeszkedésével és a kiad«
rések kitotésével, relaxacio utan megkapjuk a jobb oldalothal® szerkezetet.

papirmodellen vastag vonallal a csempék kontunandthatok. Mivel az abran lathe
csempék kontdrvonala megegyezik, ezért a szerkazdiirmelyik ag cseréllietllentétes

tipusu nanocsrel.

2. abra Harom cikkcakk és egy karosszék tipususagac$ elagazas szerkeszt
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A csempék modosulatainak definialasdhoz az Al ésd@inpe hétszoges kailgyiriinek
modositasat engedtem meg, a hétszogésigypddositasaval ugyanis a hatszéges nanocs
palast és a lezarasra szolgald 6tszoges félgonibalekzat megmarad. Példat mutattam arra,
hogy ha a csempék mintazataiba Ujabb hatszoge&sttiink be, akkor a modszer alkalmas
nagyobb atméji nanocsovek eldgazasainak szerkesztéséhez.

A csempés modszer bemutatdsaval a korabban isikbelisnanocé elagazasok (ahol a
nanocsovek tengelyei egy sikban vannak) fajtaitiseareztem, a térbeli elagazasok (ahol a
nanocsovek tengelyei nincsenek egy sikban) léteatgéalkalommal, ezzel a mddszerrel
mutattam meg. A harmadik, negyedik és 6todik teaisatkozik erre a teriletre.

A jelen értekezésben bemutatott csempés szerkeszdéiszer definialasa utdn Emre Tasci,
az Ankarai Egyetem fizikusa volt az, aki a nagyahibébji csovek rendszeréhez kidolgozta
a csempeés szerkesztések algoritmusait (Tasci 200Fmajellett mechanikai hajtasok
nanomodelljeit dolgozta ki ugyancsak a csempés meddakalmazasaval (Tasci 2007b).
Tetsdleges kiralitasu Y-elagazas modelljének létrehdzdzsdltalanos modszert dolgoztak ki
(Laszlo 2007), az alakra vonatkoz6 matematikai iaisal alkalmaztak a szénatomok

Descartes-koordinatainak a meghatarozasara (Gr&ohas).

Nanocsovek csatlakoztatasa szén nanostruktirdkhoZgoldos 2007)

A csempés modszer alkalmazasat megmutattam cikka@kkkarosszék tipusu szén
nanocsoveknek tetsleges szén nanoszerkezethez vald illesztésénél ixsatlakozas
helyénél ki kell jeldIni azt az alakzatot, amelyreekonturvonala megegyezik valamelyik A1,
B1 vagy modositott csempe konturvonaldval. A cserapéa kijelolt helyre valo
behelyettesitése utan relaxacios algoritmus figat#l megkapjuk a csatlakozas realis

szerkezetét. A hatodik tézist fogalmaztam medkealiejezetil.

Szén nanocé Y-eldgazasok hélozatai (Zsoldos 2010)

Ez az alapjdban szintén modellemunka az els |épés annak bizonyitdsahoz, hogy
tetsdleges sikbeli poligonmintazat megszerkes#tise&n nanocsovekballo halozatkéent. A
sikbeli poligonrendszerek kozul a trivalens rendszeesetét vizsgaltam. Ha ezeket a
rendszereket szén nanocstvek hal6zatabol akarjgszakeszteni, akkor az élek helyére
egyenes szén nanocsovek kertilnek, a csomépontekisg pzén nano6sY-elagazasokkal
kell helyettesiteni. Ennek megfeleh az Y-eldgazasok alap&dtapcsolasait mutattam meg.

Két-, harom-, vagy tébbagu nanokorok halmazat dgdfam, ahol két, harom vagy tébb Y-
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elagazast kapcsolunk 6ssze olyan moédon, hogy egyt adteldgazasnak két-két aga
csatlakozik a szomszédos Y-eldgazas(ok) egy-edgyoaga harmadik ag pedig szabadon van
hagyva. Az alapkapcsolasok halmazanak definialdaaszén nanoéselagazasok rendkivil
erdekes elektromos viselkedése miatt — motivalfedihielméleti és kisérleti kutatasi témakat
nanoaramkor tervezesi celokkal.

Azt taldltam, hogy az alapkapcsolasoknal a szémagny-elagazasokbol és kdonyokakb
szerkesztett nanokodrokben a beépitett elemek sadanszerkezetbe valé beépités geometriai
kényszert jelent, és emiatt a nanokérokbe épitetnek stabilitasa csokken a szabadon
hagyott Y-elagazasok és konyokokhoz képest. Opsanrdl megvalasztott elemekb azaz
szerkesztett nanokodrok esetén a stabilitds csokkeb¥-nal kisebb. A hetedik, nyolcadik és

kilencedik tézisben fogalmaztam meg az eredményeket

Atomi erék szamitasa a modositott Brenner-potencial segitségel (Zsoldos 2009)

Az egyenes szén nanocstvek szakitdszilardsdgameted iton tortéé meghatarozasahoz
molekularis mechanikai modszereket hasznéltak. kedelaz alapja az, hogy az atomok
kozotti koveroket a kémiai kotéseket leird energetikai potenggidiények derivaltjabol
lehet szamitani. A legtdbb ilyen szamitasnal az iekys Brenner-potenciélt alkalmaztak
(Belytschko 2002, Mylvaganam 2004, Duan 2007, Fag2@grawal 2008).

A Brenner-formulakban adott atomtavolsagnal egygpont van a potencialfiiggvényen,
amely problémat jelent a vele jar6 hirtelen merségkvaltozassal egyitt a potencialfiggvény
derivaltjan, az atomi érfiggvényen. Itt ugyanis nem lehet fizikai jelengéignegmagyarazni

a hirtelen meredekségvaltozast, de emellett az iaterdi maximalis értékének a
meredekségvaltozas miatt a tobbszordseére vald edeskt sem.

A téréspont és a hirtelen meredekségvaltozas Késgie egy korrekcios fliggvényt vezettem
be. A korrekcios fuggvényt a sok kényszerfeltétéhtinszabad paraméterekkel rendetkez
polinomokkal adtam meg, amelynek a®rgle részben az, hogy a polinomok kdnnyen
derivalhatéak és kdonnyen kezelletszamitdgépes algoritmusokban, részben pedig, hogy
szabad paraméterek segitségével az atodnitgygveny illeszthét mérési eredmeényekhez.
Megmutattam a korrekcids tényeel modositott Brenner-potencialfiggvénynek az atom
er6k szamitasahoz szikséges helyes lefutdsat. Az egysrén nanocsoveken méréssel
meghatarozott szakitdszilardsaghoz (Demczyk 20@22000a, Yu 2000b) végeztem el az

illesztést.
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Az atomi ebk szamitdsahoz kialakitott moddositott Brenner-potdos modszerrel
nanoc$ eldgazasok hal6zatan futtattam, és ennek az emg@inél megmutattam, hogy az
egyenes szén nanocstvek egyetlen iranyban (terdggfpian) mutatott kimagaslé szilardsagi
tulajdonsagai a nanogs halézatok esetében egyitlejg tobb orientacios iranyban
detektélhatok.

A kilonbd® nanoszerkezetek esetében a kuléhdechanikai terhelésvizsgalatok ma még
vagy nagyon koltségesen, de nem elég pontosan, eggpltalan nem is végezhiktel. A
hizasszimulacio algoritmusanak a jetessdéige tehat nagy, hiszen koltséges, vagy nem
kivitelezhet vizsgalatokat lehet velik kivaltani. A tizedik éstizenegyedik tézis foglalja

0ssze az eredményeket.

2. UJ TUDOMANYOS EREDMENYEK

1. tézis: Sikbeli trivalens poligonhalézatok esetében az Abmaraméter a korabban

meghatarozott intervallumnal szélesebb intervallambehet fel értékeketo<a<4.

2. tézis: Sikbeli trivalens poligonhal6zatok esetében azaAlparaméter alkalmas a rendszer

jellemzéseére a dominald sejtkapcsolédasok fajetiisiz

* Az Aboav-paraméter negativ értékei esetében azpofitel kisebb és az
atlagosnal nagyobb oldalélszamu poligonok elkilbosbportokban jelennek
meg.

» Az Aboav-paraméter pozitiv értékei esetében a kis énagy oldalélszamu
poligonok egymas mellett, valtakozva, lancokban yvalgal6zatokban
rendeddve jelennek meg.

3. tézis: Sikbeli trivalens poligonhal6zatokbdl definialt Ads B1 tipusu csempék és
modosulataik alkalmasak homogén és heterogén szocé elagazasok
modelljeinek a szerkesztésére. Megfelall, A2 tipusu, vagy modositott csempék
alkalmas illesztésével, a mintazat relaxaltatasa Wapjuk meg adott nandcs
elagazasnak a modelljét.

4. tézis: Az Al és B1 csempéknek az alabbi szabdlyok szédmitkitott mdodosulatai

alkalmazhat6k a csempés szerkesztési modszerben:



4. tézis:

5. tézis:

6. tézis:

7. tézis:

8. tézis:
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e A Kkilss hétszoges dytben barmely hétszdg(ek) helyettesibiiiex
hatszo(ek)kel.
* A Kkulss gyirabsl barmelyik poligon elhagyhato.
A mintdzat kdzé Ujabb hatszogek illeszttket amellyel nagyobb atméti
nanocsovekll all6 elagazasok szerkesztése oldhaté meg.
Kllénboz Uj térbeli (ahol a nanocsovek tengelyei nincsesgk sikban) homogén
és heterogén szén nanéedagazas szerkezeteket, példaul tetraéderes adsdekes
szén nanocselagazasokat definidltam a csempés szerkesztészerédel.
Tetsdleges szén nanoszerkezet modellben az Al, B1 céewany modosulataik
konturvonalaval azonos konturvonallal rendetkatakzat helyére behelyettesiihet
egy cikkcakk vagy karosszék tipusu narbocsatlakozas.
Szén nanods Y-elagazasok és konyokok elemd@iba sikbeli trivalens
poligonhalézatok  alapegységeinek  megtelel ugynevezett  nanokdorok
szerkeszthék. Két-, harom és tébbagud nanokérok halmazat defamn Y-
elagazasok 6sszekapcsolasabdl ugy, hogy mindeazéigigan két ag kapcsolédik a
szomszédos eldgazas nanocsoveihez, a harmadilndiyrerabad.
Szén nanoésY-eldgazasok és konyokok szamara a nanokortkbe bhedpités
geometriai kényszert jelent, amelynek kdvetkeztébeanokorokbe épitett elemek
stabilitasa gyengll a magéara hagyott elemek stakdihoz képest. Optimalisan
megvalasztott elemekh azaz helyesen megvalasztott tengelyszdgekkeketkeas
Y-eladgazasokbdl és konyokolb szerkesztett nanokorbk esetén a stabilitas
meértékenek, azaz az egy kémiai kotésre jutd atlkegEsi energianak a csokkenése
1%-nél kisebb.
Kdzel azonos atméji egyenes szén nanocsovékallé nanokodroknél a cikkcakk
tipusl nanods agak aranyanak ntévekedéseével az egy kémiai kopéereitlagos

kotési energia értéke is novekszik.

10.tézis: A kémiai kotések energidjat meghataroz6 Brenneespélnak az atomi &k

szamitasara valé hasznalatanal a levago fuggvémpf{tfunction) helyett az aldbb
definialt f(r) korrekcios figgvény alkalmazasaval eredeti potencialfiggvényen
jelenléwb nemkivanatos toréspont, valamint a derivalt fuggeé megjelet
nemkivanatos hirtelen meredekségvaltozas kikishekol

£(r) = f(nN, Rysr<R;
f,(r), R; <r<R,
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ahol r az atomtavolsag=R45A, R=2 A.
Az fi(r)=agtar+ar*+agr+as? és §(r)=bg+bir+br’+bsr®  polinomokban szerepl
parameéterek az alabbi rekurziv formulékkal szantha
m=44JL4?
2(R,-Ry)

a = 3f; —3-d(R; -R,)+ 6b,(R, -R; )Z(RT -R))
) (Ry _R1)4

_4a,|R?-RI-3RZ(R; ~R)|+ B,(R, ~R;)* +d

a
’ 3R, - R1)2

B 3R

,& —3aRr —6aR’

1& d —2aR; —3aR.*—4aR;’
15 d —2bR, —3hsR,”

oal-aR;— aR*— aR.® — aR*
& bRy — bR — &R’

A fenti formuldkban R és f szabad paraméterek, amelyek mérési eredmények
felhasznalasaval hatarozhaték meg.

11.tézis: A huzasszimulacios vizsgalatok arra engednek kéeédkni, hogy az egyenes szén
nanocsovek egyetlen iranyban (tengelyirAnyban) totitkimagasld szilardsagi
tulajdonsagai a nanoehalozatok esetében egyitliejg tobb orientacids iranyban
detektalhatok.
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