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Bevezetés

A szén nanoszerkezetek kutatasa tobb mint két esdizkiemelt terlletet képez a
nanotechnol6égia anyagai kozott. A kiemelt jebséget eldsorban a grafén és a szén
nanocsovek kiildnleges tulajdonsagai indokoljakr#fén a szénatomok kozotti‘sgs kémiai
kotéseknek koszonhin a legdisebb anyag a szilard testek kdrében. A szén navekcso
szilardsaga megkozeliti a grafénre meghatarozaottéleti étéket, és ez a tulajdonsag
rendkivili rugalmassaggal parosul. d&@erban ezeknek koszonbheh ma az egyik
legfontosabb felhaszndlasi tertlet a kompozit szme#t anyagok adalékaként valo
alkalmazas.

Az elektromos tulajdonsagok vizsgalata az egyikziggimasabb kutatasi terilet, hiszen a
kilénb6d szén nanoszerkezetek a legérdekesebb elektrormelkedést mutatjak. A szén
nanocsdvek heterogén eladgazédsai kozott talaltdk meganoelektronika alapeszkozeit.
Viszonylag koran sikerllt mérni, hogy egy cikkcaddk egy karosszék tipusu agbdl allo szén
nanoc$ konyok egyeniranyité diaddakent képes viselkedra Aszimmetrikus aram-
feszliltség karakterisztikAk megtalalasaval bebiasogiott, hogy a szén nan6csy-
elagazdsok alkalmasak nemcsak nanoriérieapcsolok, hanem nanoméretlogikai
aramkorok alapelemeinek a kialakitasara is. A smdocé elagazasokkal parhuzamosan ma
a grafén nanoszalagok alaktél filgglektromos viselkedésének vizsgalata is sok kutatd
érdekbdését kelti fel.

Mind a mechanikai, mind pedig az elektromos visddle 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 émyelre hivjak fel a figyelmet, amelyek esetében a
szerkezetet efsalkalommal doriten modellek segitségével mutatjak meg.

Ebben a munkdban szén nanoszerkezetek modellezészirulacios modszereivel elért
kutatasi eredményeiir van sz46. A kidolgozott Uj modellézmddszereknek az alapja az,
hogy a szén nanoszerkezetek gorbilt feliletekaeztett trivalens poligonhaldzatok, és ezért
a poligonhalézatok topoldgiai tudasanyaga joO kiladu jelent a modellezéshez. Az (j

modszerek segitségével a szén nahaagazasok fajtait sikertlt rendszerezni, Uj tierbe
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elagazasok szerkezeteit, valamint a szén néno¥selagazasok alapkapcsolasaibol
szerkesztett nanok6rok halmazat sikerilt definiditéchanikai terhelésvizsgalatok kozil a
hazéasszimulacionak készitettem el az algoritmus&tidolgozast megékden az atomi ék
szamitasahoz a szakirodalomban taladlhaté matemdbokaulak korrekciojat és kisérleti
eredményekhez valo illesztését végeztem el. Azoandlak segitségével kialakitott 0j
hazéasszimulacios algoritmusnak a jetesdige az, hogy nehezen kivitelezhdwltséges, vagy
nem kivitelezhet vizsgélatokat lehet vele kivaltani.
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Kdszdnetnyilvanitas

Kdszonettel tartozom a godéill Szent Istvdn Egyetemen a Gépipari Technoldgitéziet
kollektivajanak azért, hogy tobb mint egy eévtizedkaresztll kitartottak a kutatoi
munkassagom elfogadasaban és segitéseben.

Kdszonettel tartozom a §gi Széchenyi Istvan Egyetemen az Anyagismeretaésigjyartasi
Tanszék kollektivajanak is a megtisétblefogadasért, az értékes tamogatasokért, segitségé
konzultaciokért és az intenziv motivacioeért.

Személy szerint is meg kell emlitenem néhany muadmkat, akik a kidolgozas soran a
legértékesebb konzultaciokkal és biztatdssal ghkuibzza a munkamhoz.

A Szent Istvdn Egyeteir haldval tartozom Sz&sz Andras tanszékvezegyetemi
magantanarnak a sikeres szakmai inditaséert és abigtktasért, Janik Jozsef egyetemi
tanarnak, SzenérPéter egyetemi tanarnak, Palinkas Istvan intéaegigtonak a folyamatos
szakmai konzultciokért és biztatdsert, Kakuk Gywdgyetemi adjunktusnak, aki
tanitvanykeént is értékes diszkusszidkkal tudotfteeg

A Széchenyi Istvan Egyetetiitkdszonettel tartozom Réti Tamas egyetemi tanaenh&sszu
évek Ota nyujtott folyamatos szakmai konzultaciokr biztatasért, Czinege Imre egyetemi
tanarnak a konzultacidkért, tamogatasert és a magykat & motivacioert.

Nem hagyhatom emlités nélkil Laszlé Istvan egyetmar szakmai példamutatasat és a
diszkussziokatjt a BME Elméleti Fizika Tanszékén kerestem fel.

Végil kdszonetet mondok csaladomnak és a tarsammakitartasukert.
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1. SIKBELI SEJTRENDSZEREK TOPOLOGIAI TULAJDONSAGAI

1.1. Sikbeli sejtrendszerek topoldgiai vizsgalatainak ézmeényei

Sikbeli sejtrendszerek topoldgiai vizsgalatainak eaedete az, hogy a legkulonibbb
terlleteken difordulé6 anyagok hasonlé mintdzatokat mutatnak: @l. fémotvozetek
csiszolatainak szemcseszerkezete, a fémivegek atemeokezete, a porkohaszati termékek
sikmetszetei, darabolt anyagok (pl. szecska), pamiizihorganyzott fellletek, magneses
folyadékok, habok, geologiai struktirak, a Bénardrdhgoni Wvezetés szerkezete,
repedésmintazatok, egyes biolégiai szOvetek. Aofels anyagok és az alakito o&r
kuldnbobsége ellenére hasonlé geometriai mintazat jelerajuk: a sikmetszeteiken vagy a
fellletikdn hasonld poligonszerkezet figyetheheg, ahol a poligonok halozata rések és
atfedések nélkil tolti ki a sikot. Ezeket a polighat sejteknek, a mintazatot sejtrendszernek
is nevezik. A legtdbb megfigyelt mintdzat esetébadjesil az a feltétel, hogy egy csucsban
mindig 3 él talalkozik, és ezeket a mintdzatokaizakirodalom trivalens sejtrendszereknek

nevezi.
Topoldgiai vizsgalatok céljara az alabbi mennyigegelefinialtak:

« adott poligon, illetve sejt oldaléleinek szama,zaa&oordinaciés szam: n
* az atlagos oldalélszam a sejtrendszerb®n:

* az élek szama a sejtrendszerben: E

* a cslcsok szama a sejtrendszerben: V

* a sejtek szama a rendszerben: F

* az n-éli poligonok aranya a rendszerben: P(n)

« adott n-oldalt poligon kézvetlen szomszédjainaktéeos oldalélszama: m(n)

Teoretikus vizsgalatok és kisérleti megfigyelések jalzik, hogy a sikbeli sejtrendszerek
szerkezete nem teljesen véletlen§ze&zamos topoldgiai torvény igazolasat megtalauk
szakirodalomban. Ezek kozul a leglényegesebbekuderrvény, a Weaire-térvény és az
Aboav-torveny.
Euler az élek, a csucsok és a sejtek szama kézgyertelntt dsszefliggést bizonyitotta
(Weaire 1984):
F-E+V=1 (1.1)
6
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Megmutatta a tételnek a kbvetkezmenyét is, amedyirsztrivalens sejtrendszerek esetében az
atlagos oldalélszam mindig 6, azaz:
(N)=6 (1.2)

Weaire ugyancsak egyértdinbsszefliggést bizonyitott kulonkgbtopoldgiai mennyiségek
atlagai kozott (Weaire 1984):

(nm(n) =(n% =()* + 1 (1.3)
Ebben az dsszefiiggésben a baloldali tagnal nmfnpdgtt sejt kbzvetlen szomszédjainak,
vagyis az el koordinacios szféranak az oldalélszamat jeleatiat (nm(n)) az ilyen lokalis

koérnyezeteknek, vagyis az élkoordinacios szféraknak a rendszerre vonatkozagatl

M2 az oldalélszam szérésnégyqug.:z«n>—i)ZP(i) szintén rendszerspecifikus allando.

i=3
Az Euler- és a Weaire-térvény minden poligonhaléeaetében pontosan teljesil. Nem
feltétel, hogy egy csucsban mindig 3 él talalkozzaeiszont feltétel, hogy a sejtrendszer
homogeén legyen, azaz valamilyen médon minden dejiieden szomszédja adott legyen.
Aboav torvénye adott sejt koordinaciés szama (np2<l$ koordinaciés szférdjanak az
atlagos oldalélszama (m(n)) kozo6tt allapit meg ékegpyést (Aboav 1980, 1983):

62+ L,

m(n) =6-a+ (1.4)

Az ‘a’ paramétert agy nevezte meg, mint a rendszerrarjablg@aramétert.

Az 6sszeflggeést kisérleti aton allapitotta megpdsizelitéssel igaznak talalta szappanhabok
és keramia csiszolatok mintdzatain. Hasonléan pekigst allapitottak meg mas anyagok
mintazatainak tanulmanyozasaval, pl. biol6giai stéken (Mombach 1990, 1992, 1993), a
Bénard-Marangoni dvezetési strukturakon (Cerisier 1996), DLCA strué&kon (Ernshaw
1994), random Voronoi hal6zatokon (Boots 1982, 1Z&%ldos 1999), magneses folyadékok
mintazatain (Elias 1997), a ferromagneses Ising ethakgitségével generalt mintazatokon
(Delannay 1992, Caer 1991), keramidk repedésmitdifiza Korneta 1998) és parafa
mintazatokon (Pina 1996).

Aboav Osszefliggését probaltak levezetni elméletn Gn maximum entropia elvek
alkalmazaséaval (Edwards 1994), azonban ennek adtanek a kritikaja is megtalalhato a
szakirodalomban (Chiwi995).

A formulat egy rendkivil egyszetevezetéssel gyorsan megkapjuk. Ehhez az nm(@ekis
tartalmi jelentését kell meggondolnunk: nm(n) eglota sejt kdzvetlen szomszédjainak,

vagyis az el§ koordinacidés szféranak az oldalélszamat jeleniveMelméletileg a kdzvetlen
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szomszeédok kozott tobbféle poligon sok variaciobléfordulhat, ezért nm(n) egy statisztikus
valtozénak tekinthét Tételezzunk fel erre a statisztikus valtozora laggaris becslést:
nm(n)= An + B,
Vegyluk mindkét oldal atlagat és alkalmazzuk a Wsefdrmulat:
(hm(n) = (An + B) = A(n) + B =(n)” +
innen: B&) + L - A(N)
Ha az 'A’ paramétert alkalmasan valasztjuk: Anx- a , akkor
mpE M-a)n +{Ma +, (1.5)
Hogyha 'n’-nel osztjuk mindkét oldalt és figyelembessziik, hogy trivalens rendszerek
esetébenn)=6, akkor visszakapjuk az (1.4) Aboav-formulat, &mee tobbnyire a linearis
(1.5) alakban szokas vizsgalni.
Az Aboav-tbrvény érvényességénél ugyanazok a kakjédmelyek az Euler- és a Weaire-
torvénynél feltételként szerepeltek, hiszen az)(fbBnula levezetésénél a Weaire-térvényt és
az Euler-torvény kovetkezményét hasznaltuk ki. TelwA Aboav-tbrvény esetében sem
feltétel az, hogy a rendszer trivalens legyen. Hdthdalkulaciok szerint az (1.5) lineéris
formula jobb kozelitést ad trivalens mintazatok t&lsen, mint altalanos rendszereknél
(Zsoldos 2004).
A topoldgiai torvények (1.1-1.4) megfebelvaltozatai a haromdimenziés sejtrendszerek
esetében is ismeretesek €s bizonyitottak (Fort@s, &oldos 2001).
Mar Aboav is ramutatott arra, hogy az dsszefligggesesetekben lehet pontos, 1.1. abra, de
az esetek tObbségeében csak j6 kbzelitéssel ervehy@zelités minden vizsgalt esetben jo, a
szakirodalomban talalhato szamitasokban a kozédiéslacios koefficiense minden esetben
kozel allt 1-hez. Az 1.2. abran egy rendkivil intog@n mintazatot mutatok. Csak 6t-, hat- és
hétszogekdl all a rendszer, de mind a harom fajta poligontésesokféle szomszédossag
(koordinacios szféra) &lordul, ennek ellenére a korrelacids koefficiensgm# is 0,92.
Prébéalkoztak azzal is, hogy az (1.5) formula helyet linearistdl eltér kozelitéseket
alkalmaztak (Réti 2005, Hilhorst 2006) és megmakatthogy egyes esetekben jobb
kozelitésekhez lehet igy jutni.
Vizsgalataim eredményeként arra a megallapitascdtgun, hogy Aboav eredeti formulgja -
mivel a tartalmi jelentés egyértelien megfogalmazhato - a legalkalmasabb a sejtrerelsze

topoldgiai jellemzésére, amelyet a kdvetkézjezetben mutatok meg.
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1.1.4braBaloldal: Aboav trivalengeriodikusmintazata 4,5,7,8-szogekb a sotétebb

sejtek alkotnak egy elemi cellat. Jobboldal: Az Abadrvény pontosan igaz.
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1.2.abra Baloldal: 6t, hat és hétszogekballo trivalens periodikus mintazat egy elemi
celljja. A vonalkazott sejtek kdrnyezete csak dsktHl, vagy csak hétszogeéball.

Jobboldal: az nm(n) értékek szorasa viszonylag .nagy
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1.2.Trivalens sejtrendszerek topologiai tulajdonsagaif{soldos 2004a)

Ebben a fejezetben megmutatom, hogy az Aboav-t§bamszerepl ‘a’ paraméter (Aboav-

paraméter) elméletileg széles skalan vehet fekéket, tovabba szemléletes tartalmi jelentése

van, amely szerint alkalmazhat6 a sejtrendszereapgg topoldgiai tulajdonsadganak a

megfogalmazasara: jellehsejtkapcsolodasok jelenlétére a sejtrendszerben.

Az 4llitds bizonyitasa étt az 1.3. dbrdn mutatom az Aboav-paraméternekakirsglalom

szerint kordbban meghatarozott értékeit. Kizardlaglens mintdzatokat vizsgaltak, és az’

paraméter értékei 0,5 és 1,8 kdzé estek. Azt letegs megfigyelni, hogy a kisebb értékek

nagyobb szoras esetén (random rendszerek), a nagytdkek pedig kisebb széras esetén,

relaxalt rendszereknél fordulnal6el

a

16

14

12

1

0,8

0,6

04

A Benard lbtvezetési rend-
szerek ebbe a téglalapba
esnek(Cerisier 199¢

= I\

o
i A ° <o

>o

. 1 A +

A magneses folyadékok
ebbe a téglalapba esngk
4 (Elias 1997

0 0,5 1 15 2 25 3 MU
®Random Voronoi (Zsoldos 1999) = Relaxalt Voronoi (Zsoldos 1999)
ARelaxalt Voronoi (Zsoldos 1999) e Relaxalt Voronoi (Zsoldos 1999)

e Relaxalt Voronoi (Zsoldos 1999) o Szappanhabok (Aboav 1980)

OAr,Se Uveg (Aboav 1983) o Ising modell (Delannay 1992, Caer 1991)
ABiologiai sejtek (Mombach 1990-93)x DLCA (Ernshaw 1994)
+Repedésmintazatok (Korneta 1998) X Parafa (Pina 1996)

oRandom Voronoi (Boots 1982, 1985)

1.3.4bra Az Aboav-paraméter szakirodalom alapjaghagrozott értékei

10
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Az els bekezdésben megfogalmazott alliths bizonyitasaiemezzik az (1.5) lineéaris
formulat. Ebben a formuldban az Aboav-paraméteirazytangensben szerepel, amely az
egyenes meredekségével van kapcsolatban. Az egyeresdekségét azonban a sejtek

kapcsolodasai hatarozzak meg, a kovetképpen:

» Az egyenes meredeksége akkor nagy, ha a kis k@mids szadmu sejtek (kis n) kdzvetlen
szomszeédjai ugyancsak kis koordinacidés szamu sejptalamint a nagy koordinacios

szamu sejtek kozvetlen szomszédjai ugyancsak nagylinacios szamau sejtek.

* Az egyenes meredeksége akkor kicsi, ha a kis koaécths szdmu sejtek kozvetlen
szomszeédjai nagy koordinaciés szamu sejtek, vataanimagy koordinacidés szamu sejtek

kozvetlen szomszédjai kis koordinacios szamu sejtek

Az  Aboav-paraméter maximalis és minimalis értékkinemeghatarozasahoz
megszerkesztettem azokat a mintazatokat, aholtattéajdonsagok a legésebben vannak
jelen. Csak a trivalens mintazatok esetére mutaonaximalis és a minimalis értékeket.

Az 1.4. abran egy trivalens periodikus mintazat etgmi cellajat latjuk, az elemi cella a
pontvonallal rajzolt hatszdg. A hatszdg oldaléleilee5 db négyszdg, a csucsokhoz egy-egy
kis hatszdg van illesztve. Jeldljik N-nel az oltkdémot a kozépen kiadddod sejtre (az abran
N=36), amelynek szomszédjai mindenhol: N-6 db n&ggsés 6 db hatsztg. A linearis
regressziobol szamol” érték:

L (N?-4N-24)
R (N (N

Noveljik gondolatban N értékét az egymas melledtjyszogek szamanak novelésével. °
értéke ekdzben monoton névekszik, és ha N értékeéten hataron tal néveljuk, akkor:

ima=4.
N = 0

Az ‘o’ paraméter fels korlatja sikbeli trivalens rendszereknél tehat 4.

Megjegyzem, hogy ugyanez a hatarérték adddik akkoha a hatszog alaku elemi cella
helyett pl. haromszdges vagy négyszoges elemikbélaallé periodikus poligonhal6zathoz
generalunk mintazatot az 1.4. abrahoz hasonlédt taz elemi cella éleihez illesztett kis
oldalélszamu négyszogekkel valasztjuk szét a kozepmdodoé nagy oldalélszamu

poligonokat.

11
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1.4. abraTrivalens periodikus
mintazat, az elemi cellat
szaggatott vonal hatarolja. Az
egymas melletti négyszogek
szdmat a szaggatott vonalak
mentén minden hataron tdl

novelhetjuk.

Korabbi vizsgalatoknal megmutattak, hogy @dp, mennyiségnek az aszimptotikus korlatja

-1/6 (Delannay 1994, Caer 1995). Ennek alapjamisiei¢het, hogy mivel a szérasnak;nek

nincs also korlatja, ezért aa’'paraméternek sem szabad, hogy legyen also karlagz

allitas bizonyitasahoz az 1.5. abran lathatd mattdzcélszdr felhasznalni. Az elemi cella

most is egy hatsz6g. A hatszog oldaléleire haromg&iokat illesztiink, ezzel a hatszdg

oldalszamat megndéveljik. (Az abran minden élrekiéétharomszog-par van illesztve.)

LU

¢ x

1.5. abra Trivalens periodikus
mintdzat, az elemi cella a
hatszdg. A haromszdg-parok
szamat a hatszdg Kkerllete
mentén minden hataron tal

novelhetjuk.

Jel6ljuk most az egy oldalra illesztett haromszageg szamat N-nel (N=2 az 1.5. abran).

Ekkor az eredetileg hatszdges alakzat, a nagyotagtélszama megnovekedett 6(3N+1)-re.

12
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Mivel ebben a rendszerben csak kétféle poligonhaté, az &' paraméter most kénnyen
felirhatd a regresszios egyenes meredeks&géb
- -36N* -12N-1
6N +1

Noveljuk gondolatban N értékét az egy élre illedztearomszég-parok szamanak a

novelésével. d' érteke ekdzben monoton csokken, és ha N értékaden hataron tul
noveljuk, akkor a:

lima=-w
N = oo

hatarértéket kapjuk. Aza' paraméternek tehat nincs alsé korlatia a sikhelialens

poligonmintazatok halmazaban.

Az 1.4. és az 1.5. abra mintazatait 6sszehasonbitvatjuk, hogy az Aboav-paraméterre

akkor kapunk szétertékeket, amikor a legnagyobb poligonok oldalétsz&s ezzel egyuitt

az atlagos koordinaciés szam kordli széras mindararbn tal 8. A kilénbség a

sejtkapcsolodasokban mutatkozik: az 1.4. abra matd® a nagy poligonok szét vannak

valasztva kis poligonokkal (négyszégekkel) és nexmnrszédjai egymasnak, amig az 1.5.

abra mintazatan a nagy poligonok éppen egymassakraszedjai.

Az Aboav-paraméter tartalmi jelentését olyan tewvel mintazatoknal mutatom, ahol csak

O0tszogekBl, hatszogektl és hétszogekd all a rendszer. A tartalmi jelentés vizsgalatasal

az (1.5) egyenes meredekségét kell értelmezni:

» Kis ‘a’ érték esetén az (1.5) egyenes meredeksége ndgy.kaordinacios szamu sejtek
szomszédjai kis koordinacids szamu sejtek, a nagydinaciés szamu sejtek szomszédjai
pedig nagy koordinacidos szamu sejtek. Vagyis alkdjpordinacios szam szerint kilon
csoportokba valnak szét.

* Nagy ‘a’ érték esetén (az (1.5) egyenes meredeksége kikss)koordinacios szamu sejtek
szomszeédjai nagy koordinacios szamu sejtek, a nlaggrdinaciés szamu sejtek
szomszeédjai pedig kis koordinacios szamu sejteigylaa kilonboé koordinaciés szamu
sejtek egymas mellett valtakozva helyezkednek el.

A fenti tulajdonsag pontosan a leirtak szerintrjidemeg a rendszerekben, ha az (1.5)

egyenes korll az nm(n) értékek szorasa kicsi. Az dbran §n<7 trivalens sejtrendszerekre

mutatom a tartalmi jelentést. Az a. abratdl azbiradfelé haladvaa® érteke folyamatosan

novekszik. A legkisebb értéknél (1.6.a.4bra) a éssa nagy koordinacios szamu sejtek
egymastdl elkilonidl csoportokba rendédnek, a csoportokat atlagos koordinaciéos szamau
sejtek valasztjdk szét. Az 1.6.b. dbran az elkittecgbportok mérete (sejtszam) mar kisebb,
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‘a’ értéke pedig nagyobb. Az 1.6.c. abran a kis éy kagrdinaciés szamu sejtek sem
egymassal sem o©Onmagukkal nem szomszédosak, Az 1.6.d. &bratdl kezdve a
sejtrendszerben kezd kialakulni a kicsi-nagy kamkdios szamu szomszédossag,€Ertéke
mar pozitiv. Az 1.6.e, f. abrakon ez a tendencismdik, a valtakozo koordinaciés szamu
sejtektdl lancok illetve halés szerkezet alakul ki, @S értéke is megh. Az 6t-, hat- és
hétszogektl all6 rendszereknél az 1.6.a és az 1.6.f Abramtottita’ értékek a minimumot

€s a maximumot jelentik, tehat az ilyen rendszetbkika< 2,5.

.'I .‘.
Fase%ly
e an? o0

1.6. abra Kulonbdz'a’ értékek esetén mas-mas sejtkapcsoldédasok jelleangejtrendszert
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Medfigyelhetjik, hogya < 0 esetén a kis és nagy koordinaciés szamu sdiélorilten,
vagy elkdlonult csoportokban helyezkednek el, > 0 esetén azonban valtakozo

sejtkapcsolatok jellemzik a rendszert.

Ha az (1.5) egyenes korul az nm(n) értékek szamagy, akkor ezek a tulajdonsadgok nem
mutatkoznak ennyire tisztdn. Azt mondhatjuk, hogyadalmi jelentés megfogalmazasa
statisztikailag igaz, vagyis atlagértéekekre mutgithid. Pl. az 1.2. abran mutatott rendszer
nagy szorasu rendszer. Kb. ugyanannyi kis-kis égy-nagy koordinaciés szamau
sejtkapcsolat van, mint amennyi kicsi-nagy kapds@sa ennek megfelegéna = -0.09, tehat

"a’ kdzel all nulldhoz.
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2. SZEN NANOCS) ELAGAZASOK RENDSZERE

2.1. Szén nanodselagazasok modellezésénekéeményei
2.1.1. Szén nanocsoves szerkezetek

Az egyenes szén nanocsovek felfedezésik ota (lijl®@l) a nanoanyagok kutatasanak
kozéppontjadban allnak élsorban kivételes mechanikai (Treacy 1996) és alpkis
tulajdonsagaik (Saito 1992, Mintmire 1992) miattz &gyenes szén nanocsoveknek két
alapved csoportja van: egyfalu és tébbfall nanocsévek.

Az egyenes, egyfall szén nantbcs szerkezetét tekintve — egyetlen grafitréteg fégra
hengerré tekerésével nyert alakzat. A tébbfall smdrocé toébb, koncentrikusan egymasba
helyezett, egyfalu &bol épul fel. Az egyfald szén nanocstvek a grafittiekekerésének
orientacigjatdl fugen harom csoportba sorolhatdk: karosszék, cikkcalek kirdlis
nanocsovek, (Karti 2007).

A szerkezetet a feltekerési vektor segitségévehidgbk. A feltekerési vektor a grafén
hatszogmintazatara jelleizegymassal 60os szdget bezaré egységvektorokkal értelmezett
koordinatékat jelenti (Bir6 2003).

Az egyenes szén nanocsovek felfedezése utan nekalsolegmutattak, hogy ha ot- és
hétszogek is bekertlnek a hatszoges szerkezethmr akabb szén nanostruktirak is
eléfordulhatnak, 2.1-2.4.4bra. Sikerllt bizonyitanggh léteznek szén nandc&onyokok
(Dunlap 1992), Y-elagazdsok (Chernozatonskii 1988driotis 2001a), amelyeknek az
elofordulasat, kulonbdz szimmetrikus és aszimmetrikus fajtait kisérleaniebszoér magyar
kutatdk igazoltak (Bird6 2002, Osvath 2002), szintéagyar kisérletekkel figyelték meg az
egyfalu (Bir6 2000a) és a tobbfall (Amelinck 19894nocs tekercseket és két spiralokat
(Bir6 2000b, Su 2002, Ding 2003), talaltak tovabbaés T- elagazasokat (Menon 1997,
Terrones 2002, Ponomareva 2003, Menon 2003). Mexiedsel mutattak meg a téruszok
(Ihara 1993, 1995) szénatomokbdl allo szerkezetét.

Az egyenes szén nanocstvekhez hasonloan feltétéépaz 6t-, hat- és hétszogékiallo
kulénbo® sikbeli poligonmintazatok feltekerési madjait ékafdonsagait is. Az 6t-, hat- és
hétszogektl all6 un. haeckelite vagy azulenoid egysedgeklé csiszerkezetek valtozatos
alakzatokat vehetnek fel (Terrones 2000, LaszI612@ré 2002b, Lambin 2003, Laszl6
2004).
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2.2. dbra Bal: Tobbfali szén nanédcpiral TEM felvétele és modellje (Biré6 2003), Jobb
Szén nanods"duplaspiralrol” készilt STM felvétel (Bird 2002b)

2.3. dbra Bal: egyfalt Y elagazasrol készitett @tiaikroszkopos felvétel (Bird 2002a), Jobb:
T-elagazasok HRTEM felvételei és modelljei (Terr®2602)
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J A szén nanocsovek d@lllitasanal -
.r" ) , ]
e rjmﬁ\ elsdsorban az érdekes elektromos viselkedés

'}_[\ i f_‘( Lhd-l . , , , re 2
oS e—t:%,- miatt — az elagazasok készitése
0} és vizsgalata az egyk legizgalmasabb

87 feladat. Célzottan nandts elagazasok

B.1
i '7-5 sokasaganak @&lllitasi modjait keresték.

12 . 4 12 Aluminium  hordoz6n CVD eljarassal
2.4. dbra Haeckelite szerkezet modellje és N , , ’ , ,
szamolt STM képe (Lambin 2003) tobbfall  szén nanoés Y-elagazasok

tombokbe rendezett sokasagat sikerdlt

eléallitani mar 1999-ben, 2.5. abra (Li 1999).
Az eldgazasok készitésének egy lehetséges modjakdtattak a szén nanocsdvek kémiai
reakciokkal tortét 6sszekapcsolasat. A nanocsovelaiitasanal szikségszeisztitas soran
a felnyitott nanoa$ végeken kulonbdy oxigéntartalmu funkciés csoportok jonnek létre
(Zzhang 2000). Ezeknek a funkcios csoportoknak éarec$ palaston létrehozott funkcios
csoportoknak a kémiai reakcidival hoznak létre 6kbbz T, Y, X formaju elagazdsokat
(Kénya 2002). Az Y-elagazasok témeges, olcg@lbétasi modszereinek vizsgalata az utébbi
evekben intenziven megindult. Y-eldgazasok véletimmdszerét sikerllt néveszteni

aeroszolos technikaval, szénnel reagens gazo

hidrogéngdz magas 6mérséklei kozegében, i

-

katalizator-prekurzorként fémsokat alkalmazy
viz befecskendezéssel (Heyning 200

Aluminiumoxid hordozén molibdénnel 6tvozot

- ,r'_-“"l‘n—-.r -y -
S L -

el o ~y

vas nanoszemcséket mint katalizatort alkalmaz
CVD eljarassal ugyancsak Y-elagazasokbalt ._ '
gazdag mintat sikerult &llitani (Choi 2005). Y- -
eldgazasok sokasagat tartalmazé mintat muta
a plazméval fokozott CVD mdbdszere
eredményei (AuBuchon 2006). Fa strukturaju

elagazasok rendszerét nyerték ferrocén

benzéndiklorid keverékének specidlis kezeléké £ B
2.5. 4bra a,b: Aluminium hordoz
CVD eljarassal novesztett Y-
mikrohulldammal kivaltott bomlasaval szintén Y- elagazasok SEM felvételei, c:

tombksl kiemelt Y-el@gyazas TEN
felvétele (Li 1999)

(Yao 2007). Legutébb a metan katalizator nélkiili,

elagazasok tomegét sikerult kimutatni (Fu 2009).
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2.1.2. Szén nanocstvek mechanikai tulajdonséagai

Két rendkivili médon érdekes mechanikai tulajdoosakell kiemelni az egyenes szén
nanocsovek esetében, az extrém magas szilardsagwly szokatlanul nagymérigék
rugalmassaggal parosul.

Az egyenes szén nanocsovek szakitészilardsagahysdor 10 és 300GPa kozotti értékre
becsulik (Treacy 1996, Belytschko 2002, Duan 208/elyet nagysagrendileg mérésekkel is
sikerdlt igazolni (Demczyk 2002, Yu 2000a-b). Mivezinek a tulajdonsagnak a targyalasat a
3. fejezetben kilbn részletezem, ezért itt csakdegesen emlitem meg.

Az egyenes szén nanocsovek rugalmassagi moduluisdtetméleti Gton, mind pedig mérési
eredmeényekdl 1-1,2TPa értékre becsulik (Liu 1998, Lorie 19B§p0 2007).

Az eddigi kutatasi eredmények azt mutatjak, hoggeén nanocsovek rendkivili mechanikai
tulajdonsagaik miatt kilonleges tulajdonsagu kontpkizés Gjszer eszkdzok, pl. szenzorok
létrehozasat teszik leliete.

Elsssorban a két emlitett rendkivili tulajdonsag mia#tsznéljdk a szén nanocsoveket
kulonbo® kompozitok adalékaként.

A mtianyag kompozitokkal kapcsolatos eredméngekasznos dsszefoglalas talalhato 2004-
ig bezardlag (Andrews 2004). A 2.1. tAblazatbdlidén 6sszefoglalva azt lehet latni, hogy a
mianyag matrixoknak 1-5%-nyi szén nandadalékkal mind a rugalmassagi moduluséat,

mind pedig a szilardsagat jeléasén, 25-200%-kal sikertlt megndvelni.

2.1. tablazat Szén nanocsotvekkel adalékdlamyag kompozitok kisérleteinek eredményei
2004-ig (Andrews 2004)

CNT Matrix Conc. (%) Loading  Modulus Yield Strength Tough- Max. strain
stress ness

MWNT None 100 Tensile® 910 GPa 150 GPa

MWNT None 100 Tensile" 270-950 GPa 11-200 GPa 12%,

MWNT PAN 1.8 vol % Tensile +36% +46%  +31% +80%

SWNT PVA 60 wt.% Tensile 80 GPa 1.8 GPa 570 Jig ~ 1 00%

MWNT PS 5wt DMA +49%,

(25 °C) (aligned) + 10%
(random)

MWNT PE-B° AFM*

MWNT UHMWPE | wt.% Tensile +25%, +48%  +25% +150% +60 to +140%
SWNT PAN 4 wt.% AFM? e 100

CNF PMMA 5 wt.% Tensile +350%, +200%° -37.5%
MWNT PMEMA 1 wt.% DMA +200%
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Az azoéta eltelt idszakban inkabb a hatékonysagon sikerilt javitangly azt jelenti, hogy
egészen kis mennyisg€gzén nanodésadalékkal is hatarozott eredményeket sikeril elérn
Szintén dsszefoglaldé munkaban fogalmaztak meg, laaggvek elteltével mindig kevesebb
szén nanods adalékkal sikertl ugyanazt a méfiéjavulast elérni a flanyag kompozitok
szilardsagi tulajdonsagaiban (Coleman 2006). A au8an arra latunk példat, hogy mar 0,5
tomegszéazalék szén nandossetében is kb. kétszeresére javithatd az epormyaatrix
szilardsaga (Ci 2006).

£+ 14
a b -

—a— [ 5wt CHT Compoaile

—a— Epauy Mairix
o o
g o '
E E & ]

P o, =87 MPa
2 g
2 = —— 0 5wt% CNT Composits
0 @ | —*— Epoy Matrix
."J'_'-'-D.Bd- GPFa
|'_'| i i 1
L] 5 0 15 v
Strain (%) Strain (%)

2.6. abra Kis mennyiségzén nano¢sadalékkal elért szilardsagjavitas (Ci 2006)

A szilardségi és rugalmassagi tulajdonsagok jaaitésllett (esetenként azoknak a rovaséara)
mas kilénleges célokkal kapcsolatosan is sikedileredményeket elérni, pl. a@thgulasi
(froccsontési technologidknal a zsugorodasi) tolagdigokban (Chae 2005), elektrokémiai

korrézidallésagi tulajdonsagokban (Zeng 2009).

A mianyag kompozitok elektromos vedképessége a szén nanbeslalék aranyaval ésen
valtozik. A valtozas jellege olyan, hogy a nariocaranyanak egy kiszobértekénél
ugrasszdren megh a vezeiképesség. Ez a nagysagrend még nem teszi kimondotta
elektromos vezévé a niianyagokat, inkabb csak az elektrosztatikus fél@si
tulajdonsagot javitja pozitiv irAnyban. Példaképpmisztirol matrixnak kb. 0,5 sulyszazalék
szén nanods adalék mellett a vez&ktépessége ugrassien, legaldbb 10 nagysagrendet
novekszik (Chang 2006).
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Nagyon érdekes alkalmazasa a szén nanocsovekndlEMzmikroszkopok tijeként valo
felhasznalas. Ezt a leldstget a szén nanocsovek idedlis tulajdonsagak tiettétve, a kis
atméb, kedved hossz-atmér ardny, nagy rugalmassagi modulus, nagy szilardgig,
definialt szerkezet, 6s kémiai stabilitds. A kisérleteket megg kalkulaciok (Laszlo 1999)

utan konkrét alkalmazasokkal lehet talalkozni (Haf2001, Lee 2005, Buchoux 2009).
2.1.3. Szén nanocsotvek elektromos tulajdonséagai

Az egyik legizgalmasabb feladat a szén nanoszetdezelektromos tulajdonsagainak a
vizsgélata, ugyanis a kulonkb®zszerkezetek a legvéltozatosabb elektromos visétked
mutatjak. Egyes félvezéteszktzok részeként mar ma is alkalmaznak széncedweket, €s
azt becslulik, hogy a j@ben a nanoelektronika eszkdzeit a legnagyobb vialiszggel szén
nanostruktarakkal fogjak megvaldsitani.

A valtozatos elektromos viselkedésnek az alapjehagy a szén nanocsovek feltekerésének
orientacidja egyérteltien befolyasolja az egyfall nanéaslektromos tulajdonséagait: minden
karosszék konfiguraciéju nandcgEmes viselkedds a cikkcakk nanocsovek kozll azonban
csak minden harmadik ilyen, a tobbiek félvézetajdonsaggal rendelkeznek (Saito 1992). A
kiralis nanocsovek esetén a kiralitas mértéke bara meg a viselkedést (Xinghui 2004).
Elektromos viselkedés szempontjabdl élténanocsdvek csatlakozasai kozott keresik
intenziven a félvezéteszkozok Uj, nanométetsaladjanak az alapelemeit.

Viszonylag koran sikerilt mérni, hogy adott szénaw konyok, amely egy cikkcakk és egy
karosszék tipusu agbdl all, egyeniranyité diadédaképes viselkedni (Yao 1999), 2.7.abra.
Az abran fent az a. és b. részen a sziliciumditetideten az arany elektrodak kozé kifeszitett
nanoc$ konyok lathato, a c. rész a nandé®nyok szerkezeti modelljét, az als6 rész a meért
karakterisztikat mutatja.

Szén nanods Y-elagazasokon is egyeniranyitd jelleget mértek sgamoltak az els
prébalkozasokkal (Papadopoulos 2000), 2.8. abra.aBm bal oldali részén az arany
elektrodak kozeé kifeszitett Y- eldgazas SEM fellet@thatd, a jobb oldali rész a meért
karakterisztikat mutatja.

Adott szén nanoésvagy nanoc$ elagazas aram-fesziltség diagramjanak elméletn Gto
tortérd meghatarozasara a kvantumfizikai alapokon nyugvéefliggvényes mobdszert
dolgozték ki. A modszert &z6r egyenes nanocséveken mutattdk meg (AndriGd D),

azutan alkalmaztak kilénb®zszén nanoésY -elagazasokon.
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2.7. abra Kulonbdztipusu agakbdl allé szén nanééinyok esetében diddasteriselkedést
mértek (Yao 1999)
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2.8. 4bra A 2.5. abrén lathat6 Y-eldgazas karalatkius diagramjanak a mérése
(Papadopoulos 2000)
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Az Y-eldgazasok esetében a Green-fliggvényes modsedmeényeként &zor — az els
kisérletekkel (Papadopoulos 2000) 6sszhangban - kaptdk, hogy a vizsgalt Y-
elagazasoknak is egyeniranyito jelldgrakterisztikdja van (Andriotis 2001c), 2.9.abra.
Késsbb hasonlé szamitasokkal megmutattak, hogy léteaighn Y-elagazasok, ahol az

aram-feszlultség karakterisztika mar aszimmetridat(@ndriotis 2002, Ponomareva 2003).
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2.9. dbra A modellel mutatott Y-elagazas Green-éggekkel szamolt I-U karakterisztikaja

egyeniranyito jelleget mutat (Andriotis 2001c)

Végul mérésekkel is igazoltak az Y-eldgazasok bsetéaz aszimmetrikus aram-fesziltség
gorbét (Bandaru 2005), 2.10.abra. Az abra bal afda mérés felllnézetben, elvi rajzzal
lathatd, ahol az Y-eldgazas 1, 2, 3 szamokkal tj@ghi arany elektrodak koézé vannak
fektetve. A jobb oldali rész a mért gérbéket matat;

Az aszimmetrikus aram-fesziiltség karakterisztikédgtalalasaval bebizonyosodott, hogy a
szén nanodsY-eldgazasok alkalmasak nemcsak nanoriéeapcsolok, hanem nanoméret
logikai aramkorok alapelemeinek a kialakitasara is.

Az eddig ismertetett Y-eldgazasok karosszék éscaikk tipusu nanocsovek csatlakozasaibol
alltak. Tetsdleges kiralitasu Y-elagazds modelljének |étrehdzésaaltalanos maodszert
dolgoztak ki (Laszl6 2007), 2.11. abra, az alaloaatkoz6 matematikai analizist alkalmaztak

a szénatomok Descartes-koordinatainak a meghat#@dGraovac 2008).
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2.10. abra EB alkalommal mértek szimmetrikus |-V karakterisztikézén nanods Y-

elagazason (Bandaru 2005)

2.11. abra (10,0), (10,1) és (10,2) tipusu nanaadiV allé Y-elagazas modellje példa a

tetsdleges kiralitasu elagazasolbéllitasara szolgalo algoritmus alkalmazasara(La2aGy)

A félvezet) technika szempontjabdl ésorban a szén nandcslagazasok alkalmazasi
lehetségei meriltek fel, mint 6nalld, nanomdrdélvezed elemek lehetséges szerkezetei,
ezzel parhuzamosan azonban mar régoéta lehet tathlleo gyakorlatban olyan félveset

eszkodzokkel, amelyek részegységként tartalmazngkneg nanocsodveket, pl. (Tans 1998),

2.12. abra. A szén nandcseszegysegeket tartalmazo6 félvézeszkdzoknek és a nanécs
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elagazasoknak egy értékes ismeretanyagat tartalheszmos szakirodalmi 6sszefoglalas Wei

cikke (Wei 2008).
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2.12. bra Tranzisztorok részekéent mar régotarakahak egyenes szén nanocsoveket (Tans

1998)

A szén nanods elagazasok irodalmaban meg kell még emliteni, hegyre tobb esetben
tobb narbés allé ugynevezett ,multiterminal”

talalkoznak térbeli és haromnal
. dbran a kulonb@&tagazasokrol

elagazasokkal a szén nanocsovelalitasa soran. A 2.13
készult SEM felvételek kdzott latunk ilyeneket, gt abra 'a’ és az 'f részén (Romo-Herrera
2007). Egyre tobb szeizszamol be hasonlo kisérleti tapasztalatokrél (T2094, Graner
2007, Liu 2007, Devaux 2009).

A haromnél tdbb nanoébdl allé térbeli csatlakozasok elektromos viselketiésgyebre
elméleti Gton, szamitasokkal becsllik. A négy nablodl all6 tetraéderes elagazasok
elektromos viselkedését a savszerkezet, a DOS ifgesfsstate) diagramok szamitasaval

mutattak megNakada 2009).
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2.13. abra Kilonbdz szén nanoéselagazasok SEM felvételei kozott szerepelnek téése

haromnal tébb nanoébdl allo elagazasok is (Romo-Herrera 2007)

26



dc_31 10

2.2. Szén nanodselagazasok szarmaztatasa sikbeli trivalens sejtrdazereklsl (Zsoldos
2004b, 2005)
Ebben a fejezetben szén narioetdgazasok modelljeinek a sikbeli sejtrendszéieihlo
szarmaztatasara mutatok moédszert, amellyel a saéocé elagazasok egy rendszerét is
definialom. Az 6t-, hat- és hétszogéklallo trivalens sejtrendszereidbindulok ki, és olyan
nanoc$ elagazasmodellek szerkesztését mutatom, amelyskimd€én 6t-, hat- és hétszdogek
fordulnak eb a szerkezetben. Cikkcakk és karosszék tipusu séamek elagazasaival
foglalkozom.
A modszer szempontjabol a sejtrendszerek topoldgiajdonsagai kdzil a szén nan®cs
elagazdsok esetében az Aboav-paraméter tartalemtgsle érdekes. Az 1.2. fejezet azzal
zarult, hogy az Aboav-paraméter tartalmi jelentésgalmazta meg. Az 1.6. abra az 6t-, hat-
es hétszogekd allo trivalens sejtrendszerek esetében az Ab@ammeéter értékeit mutatja a
rendszerre jellentz kilonb6®d sejtkapcsolodasok esetében. Ha ‘a’ értéke kinsgdtiv),
akkor a rendszerben az 6tszdgek és hétszdogek katiportokba valnak szét, ha azonban ‘@’
értéke nagy, akkor az Otszog-hétszog sejtkapcsebBddomindlnak a rendszerben. A
nanoc$ csatlakozasok esetében azéebset jellemé&, hiszen itt az 6tszégek a csovek
lezarasahoz (félgomb alakzat), a hétszégek pedsgitakozashoz (nyeregfeliilet) keriilnek.
A nanoc$ elagazasok sikbeli sejtrendszekdhklalo szarmaztatdsdhoz az a = -4 swatek
esetébl indulok ki. Az 1.6.a. abran lathaté mintazat egpecidlis csempe parhuzamos
eltolasaibol jott létre. Ezt a csempét Al-gyel foggeldlni. A 2.14.a-b abran kilén
kirajzoltam az Al tipusu csempét. A csempét a bgesz méhsejt mintazat 6 db
0sszekapcsolddd hatszogehlakitottam ki, 2.14a.abra. Maximalis szamu, ék66tszoget és
hétszdget valasztottam szét, az 6tszogek csop@djétve\6 hétszogek kozé hatszdgek (6
db) keriltek, 2.14.b.abra.
Az Al csempeével tortén siklefedés esetében természetesen nem szerepsiabklyos
Otszogek, hatszdgek és hétszogek. Ha azonbanesi&tehelyett térbeli felliletre vald pakolast
engedink meg, akkor az A1 csempén bemutatott pegkdddasokat megépithetjik azonos
(vagy kozel azonos) élhosszusagu sokszdfleida Masképpen fogalmazva: ha az Al
csempeén a csucspontok helyébe szénatomokat kégzeékia mintazatot relaxaltatjuk, akkor
térbeli fellletté alakul. A relaxacié alatt aztedmn, hogy a szénatomokbol allé szerkezet
szamara Kkiszamitjuk az egyensulyi helyzetet, a #&énkotések energigjat leird
potencialfiggvény minimalizaldsanak maédszerévelbdiba fejezetben szerépimodellek
esetében a relaxaciot egy kereskedelmi szoftvédesktop Molecular Modeller (DTMM)

segitségeével végeztem el. A kiadddo felllet (2.4b6rR) harom résaball:
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2.14. 4bra a: 6 db hatszdglalakitjuk ki az Al tipusu csempét. Al tipust csempe. Az 6tszdgeket feketével, a hgesai szirkével jeldltem,
a hatszogeket fehéren hagytam. c: a kiteritetzbiges gyirii szabalyos hétszogekbd: a kiteritett hatszéges @yi szabalyos hatszogelbe: a
kiteritett fél dodekaéder, szabalyos 6tszogekb a kiadddo felllet egy karosszeék tipusu, lezartivesjcsatlakozas: fent papirmodell, lent a
DTMM rendszerrel relaxaltatott szerkezet.
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* A szabalyos hétszdgetdaallo gyird, 2.14.c abra,

» A szabdlyos hatszogesballé gyiri, amely egy karosszék tipusu nartogmlastjanak
egyetlen gyrije, 2.14.d abra,

e A szabalyos 6tszdgekballd, a csovet lezaro fél dodekaéder, 2.14.e.4bra

A hétszoges diria és az otszdges dgeg kozé tetsdeges szamu hatszogesigit tehetiink,

és ilyen modon egy karosszék tipusu szén nénsztlakozast hozunk létre 2.14.f 4bra

A 2.15. abrdn mutatom a cikkcakk tipusu natidésrehozasahoz hasznélhaté csempét. Ezt a

csempét B1-gyel fogom jeldlni. A csempét a hatsgdgéhsejtmintazat 7 db 6sszekapcsolddo

hatszogedl alakitottam ki, 2.15.a-b abra. Itt is a lehéegtobb, azaz 6 db 6sszekapcsoldédo

Otszoget kulonitettem el, de azok most a kozépgnHatszog kéré vannak rendezve.

Térbeli fellleten tortéh pakolast megengedve a Bl csempe sejtkapcsolodésait

megépithetjik szabalyos sokszdgaki kiadodo felllet (2.15.f abra) 3 ré<ithall:

» A szabalyos hétszdge#alld gyirt 2.15.c abra,

* A 6 db szabalyos hatszdghallo gyirti egy cikkcakk tipusu nanatpalastjanak egyetlen

gyuartje 2.15.d abra,

* A kOzép$ hatsztg a szomszédos 6tszogekkel félgombstakzatot képez 2.15. e abra.

Ebben az esetben is telkges szamu hatszogesigit lehet épiteni a hétszbgestigy és a

félgomb kozé, és ilyen modon egy cikkcakk tipusaata csatlakozast hozunk létre, 2.15.f

abra.

Figyelembe véve azt, hogy az Al, B1 csempéket aztiges méhsejt mintdzat néhany

sejtjeldl alakitjuk ki, azt mondhatjuk, hogy barmely miraéan az A1l vagy Bl csempék

konturvonalaval megegyéz kontarvonall alakzat (a 2.14.a vagy a 2.15.a aaiék

megfeleben elrendezés6 vagy 7 db hatszdg) helyettesithkrosszék vagy cikkcakk tipusu

nanoc$ csatlakozassal.

A tartalom részletes ismertetése nélkll szeretnéragjegyezni, hogy kilénbdz

mintazatoknak, szerkezeteknek a csempés pakoldsaiavizsgalataihoz rendkivil értékes

irodalmi hattér tartozik, példaul a kvazikristaly@k a csempés pakolassal értelmezett

elméletei (Penrose 1979), a fullerének mint poliéde alakzatok topoldgiai

tanulmanyozasanak modszere a Schlagel-diagramneala(R000, Réti 2005), vagy Escher

térkitolto lefedéseinek iivészeti, grafikai megjelenitései (Senechal 1986).

A fejezet tovabbi részében részletesen mutatomgpellemzbb elagazasok (T, Y, X,

tetraéderes és oktaéderes eldgazasok) szerkeszésetes Bl tipusu csempéklvagy azok

maodosulataibdl.
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2.15. 4bra a7 db hatszoghi alakitjuk ki a B1 tipust csempét. &:B1 tipusu csempe. Az 6tszogeket feketével, azbigeket szurkével
jeléltem, a hatszogeket fehéren hagytam. c: A ikdttrhétszoges dyii szabalyos hétszogekbd: a kiteritett hatszdges @y szabalyos
hatszogekdl, e: a kozeps hatszog koré épéikiteritett félgdmbszéralakzat szabalyos sokszogékl: a kiadédé haromdimenziés felllet
egy cikkcakk tipusu lezart végsicsatlakozas: fent papirmodell, lent a DTMM rendsdeelaxaltatott szerkezet.
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2.2.1. A legjellemabb elagazasok modelljeinek szerkesztése

T-elagazasok:
A 2.16. a-d abrakon a sikbeli hatszégmintazat nghéoat hatszogh allé részét
(alapmintdzat) mutatom. Mind a négy esetben elaédye az alapmintazatban egy
Al vagy egy B1 tipust csempét. Ha az alapmintdZaigigsleges tengely kordl
feltekerjuk, majd a csucspontokba szénatomokatetepzelaxaltatjuk a szerkezetet,
T-elagazasokat kapunk. A feltekerés iranyatél ésempe tipusatdl figgn négy
eset lehetséges:

* Ha az alapmintazatot cikkcakk rendszerben tekefgliles a B1 csempe szerint
szerkesztjuk az elagazast, akkor a kiad6do T-e#gamindharom nanocsove
cikkcakk tipusu. Az ilyen elagazasigk jellel jeloltem, 2.16.a abra.

» Ha az alapmintazatot cikkcakk rendszerben tekefigliés az A1 csempe szerint
szerkesztjik az elagazast, akkor a kiad6do T-eésgazonos tengdlynanocsovei
cikkcakk tipusuak, azonban a #lék induld &g karosszék tipusu. Az ilyen
elagazast dxs jellel jeloltem, 2.16.b abra.

* Ha az alapmintazatot karosszék rendszerben tek&ilds az A1 csempe szerint
szerkesztjuk az elagazast, akkor a kiad6do T-e#gamindharom nanocsove
karosszék tipusu. Az ilyen eldgazasiAjellel jelbltem, 2.16.c 4bra.

* Ha az alapmintazatot karosszék rendszerben tekéejids a B1 csempe szerint
szerkesztjik az elagazast, akkor a kiadod6 T-edgazonos tengdlycsovei
karosszék tipusuak, azonban ach®d indulé ag cikkcakk tipusu. Az ilyen T
elagazast Iga jellel jeloltiik, 2.16.d abra.

A 2.16.e abran a ghg tipusu elagazas térbeli képét mutatom. Az elagamgisott
csvégekkel, az 6tszdges félgobmbszdezarasok nélkil modellezem. A kébiekben

minden cécsatlakozast nyitott 6seggel szemléltetek.

A csempék segitségével kialakitott modelleket &.2abratél kezédben a DTMM (Desktop
Molecular Modeller) molekularis modell@Zellleten is mutatom. Ebben a rendszerben a
kiindulds a sikbeli csempés modelleknek megielalakzatbdl készitett tablazat, ahol a
sikmodell csomoépontjainak a koordinatait kell megada csomoépontok mellett a
szomszédossagot is definialni kell. Egy relaxacéfigrast lehet futtatni, amely utan a
minimalis energiaju egyensulyi rendszert, tehaiadakult térbeli alakzatot kapjuk.
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2.16. bra a-dT-elagazésok szerkesztése, a feltekerés tengehagemiesetben fugteges. a:
Mintazat Tggg tipusu eldgazas szerkesztéséhez, Mintdzat Tgag tipusu elagazas
szerkesztéséhez, Blintazat Taaa tipusl elagazas szerkesztéséheMidtdzat Taga tipusu
elagazas szerkesztéséhezl g elagazas, bal:papirmodell, jobb: DTMM modell.

32



dc_31 10

X-elagazasok
A 2.17. a-c abrakon ismét a sikbeli hatszogmint&édtany tucat hatszogiballd
részét (alapmintdzat) mutatom. Most két-két db Adgy Bl tipusi csempét
helyeztem el mind a négy esetben az alapmintazatblan az alapmintazatot
feltekerjuk fug@leges tengely korll, azutan a cstcspontokba széoken képzelve
relaxaltatiuk a szerkezetet, X-elagazasokat kapukkieltekerés iranyatol és a
csempe tipusatol figgn harom alapesetet mutatok:

* Ha az alapmintazatot cikkcakk rendszerben tekefgliles a B1 csempe szerint
szerkesztjuk az elagazasokat, akkor a kiaddédo daeksnak mind a négy
nanocsove cikkcakk tipusu. Az ilyen elagazaggg¥ jellel jeldltem, 2.17.a abra.
Ha az alapmintdzatot karosszék rendszerben tekégjids az A1 csempe szerint
szerkesztjik az elagazasokat, akkor a kiadodo daelis minden csdve karosszék
tipusu. Az ilyen eldgazastaXaa jellel jeldltem, 2.17.c abra. Ebben az esetben
tehat azonos tipusu cséveékilld X-eldgazdsokat kapunk.

* Ha az alapmintazatot cikkcakk rendszerben tekeigliés az A1 csempe szerint
szerkesztjik az elagazasokat (vagy forditva), akkdiad6ddé X-elagazasban a
szemkozti csdvek azonos, de a szomszédos csOwriket tipustak. Az ilyen
elagazast Xaas jellel jeloltem, 2.17.b abra. Ebben az esetbeattkbt-két azonos
tipusu cébol allé X-elagazast kapunk.

 Ha az alapmintazatot karosszék rendszerben tekdégjikegy-egy Al és Bl
csempe szerint szerkesztjlk az eldgazasokat, akkkiadodé X-elagazasban
harom cé azonos, de a negyedikéicsllenkes tipusu. Az ilyen eldgazastaXas
jellel jeléltem, 2.17.d abra. Ennek az esetnek asiknavaltozata is
megszerkeszth&hasonld médon: amikor az alapmintazat cikkcakugip és egy-
egy Al és Bl csempe szerint szerkesztjiuk az eddghat, akkor természetesen
ismét harom azonos tipusibdeeril az elagazasba, amelyek itt cikkcakk tipustak

lesznek.

A 2.17.d abran az pggs tipusu elagazas térbeli képét mutatom. Ez az Yaelis
szimmetrikus, a égengelyek meilegesek egymasra. Meg kell jegyezni, hogy a tobbtheen
ez a tulajdonsag kis meértékben séril, az A1 csdrdpamszogszéralakja miatt ugyanis nem

teljesiilhet a pontos szimmetria és &esgelyek sem lesznek pontosan éregesek.
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2.17. abra a-cX elagazasok szekesztése, a feltekerés tengely@gemiesetben fugieges. a:

Mintazat Xgggg tipusl eladgazas szerkesztéséhez, Mintazat Xgaas tipusu elagazas
szerkesztéséhez, ktintdzat X aaaa tipusu eldgazas szerkesztéséheX das elagazas, bal:
papir modell, jobb: DTMM modell.
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Tovabbi elagazasok szerkesztéséhez az Al és Bl pékemélszdren kialakitott
mobdosulataira lesz szikség. A médositott csempéki@ldsanak az alapja az, hogy ha a
kilsoé hétszoges diii sejtkapcsolodasain valtoztatunk, akkor a karossiiékve cikkcakk
tipusu csovek tovabbra is megszerkesatiet
A 2.18. abra fels részén mutatom a Bl csempe két mddosulatat. Halsé kétszoges
gyiriiben minden masodik hétszdget hatszogre valtoztataegkapjuk a B2 csempét. Ha a
B2 csempe kutsgyirijébdl elhagyunk 2 hatszoget és 1 hétszoget, megkapR&k@asempét.
Hasonléan, a 2.19. abra félsészén mutatom az Al csempe két modosulatat. Kasa
hétszbges diriben minden méasodik hétszdget hatszogre valtoztatmdgkapjuk az A2
csempét. Ha az A2 csempén még egy hétszoget hegseéljoztatunk, megkapjuk az A3
csempeét.
A csempék mobdositasanal a hatszogesridyy €s az 6tszbges tartomanyok valtozatlanul
hagyasa fontos, mert ezek adjak & akkot. A hétszdoges ¢xlinek van szerepe a nanécs
csatlakoztatasaban. Természetesen & Kidsszoges diyiiknek nagyon sokféle médositasa
lehetséges. Altalaban a kovetkendodositasokkal lehet Gj csempetipust definialni:

* Adott hétszog (vagy hétszdogek) oldalélszamanak @kkentése, azaz hétszog

helyettesitése hatszdggel aigiben.
» Adott hétszog (vagy hétszbgek), vagy mar annak kfzdg hatszoggel vald

helyettesitésének az elhagyasa akgigirabol.

Y elagazasok
3 db B3 tipusu csempéltudunk szerkeszteni olyan Y elagazast, amelynigkira harom
aga cikkcakk tipusu. A 2.18. abra kozépészén latszik a csempékkel vald szerkesztés
menete. Hogyha a nyilakkal jelzett éleket egymashtesztjik, akkor a csempék
kontlrvonalan |é¢ tobbi él is illeszkedni fog. Az &bra alsé rész@apirmodellt és a
molekularis modellt mutatja. A papirmodellen vastamallal a csempék kontarvonalai
vannak kihuzva.
3 db A3 tipusu csempébtudunk szerkeszteni olyan Y elagazast, amelynigkira harom
aga karosszék tipusu. Ha a 2.19. abra kézégszén a nyilakkal jelzett éleket egyméshoz
illesztjik, akkor a tdbbi él ugy fog illeszkednipdy a kiaddédd rést egy-egy hatszdggel
kell kitolteni mindkét oldalon. Az abra also részpapirmodellen vastag vonallal vannak

kihGzva a csempék konturvonalai és a hatszoggatddt rés.
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2.18. abra FentA B1 csempén 3 db hétszdget hatszoggé modositgpkgyierjik a B2
csempét. A B2 csempe kilgyirijébsl elhagyunk egy hétszoget és két hatszbget, igy
nyerjik a B3 csempét. Kozépen: Cikkcakk tipusdagazas szerkesztése 3 db B3 tipusu
csempeébl. Lent: Yggg elagazas, bal: papirmodell, jobb DTMM modell.
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2.19. abra FentAz Al csempén 3 db hétszdget hatszdggé modosiigykyerjik az A2
csempét. Az A2 csempén meég egy hétszoget hatszigdésitunk, igy nyerjik az A3
csempét. Kozépemkarosszek tipusu Ma elagazas szerkesztése 3 db A3 tipusu csempe
kapcsolddasaibol. Len&z Y aaa €lagazas, bal: papirmodell, jobb: DTMM modell.
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Az eddig mutatott szerkesztések kozosf@idulnak olyanok, amelyeknél az elagazas azonos
tipusu csovektl késziil, tovabba olyanok, amelyeknél ditéipusi csovek is megjelennek.
Az elozbeket homogén, az utObbiakat heterogén elagazasokmalezem. Homogeén
elagazasok példaul a csak karosszék tipusbotallo T-elagazas (2.16.c, e abra), a csak
cikkcakk tipusu ashol allé X-elagazas (2.17. a, e abra), vagy a csa@dszék tipusu 686l

allé Y-elagazéas (2.19. abra). Inhomogén elagazépéa két cikkcakk és egy karosszék
tipusu cébol allo T-elagazas (2.16.b abra), valamint a haramogszek és egy cikkcakk
tipusu cébol allo X-elagazas (2.17.d abra).

A heterogén Y-eldgazasok szerkesztése tobbféle mnddoténhet. Kétféle csempés
elrendezési mddszerrel javaslom a kilordbdegoldasok keresését.

Az egyik fajta elrendezéshez azonos konturvonatiatielked A és B tipusu csempéket kell
keresni. Vegyuk észre példaul a B2 és az A3 csedpétti hasonldosagot. Ahhoz, hogy a két
csempe kontarvonala teljesen megegyezzen, csakisgmodositast kell elvégezni: a B2
csempén az egyik kilshatszoget 6tszdgre kell valtoztatni, és igy kagjug4 csempét, 2.20.
abra. Ekkor azonban az A3 és a B4 csempék koambleges valasztassal megépithetjuk a
heterogén Y-elagazast. A 2.19. abra koééepsszével azonos modon kell elvégezni a
szerkesztést. Példaképpen két A2 és egy B4 cséinpébrkesztett heterogén Y-elagazast
mutatok a 2.21. abran.

B4 B5 A4

2.20. abra A B4 csempét a B2 csentpdlapjuk Ugy, hogy egy kids hatszoget 6tszogre
modositunk. A B5 csempét a B1 csemfidtapjuk gy, hogy a kitshétszbéges dyiben 4
db hétszdget hatszogekre cseréliink. Az A4 csenzpétlacsempéll kapjuk ugy, hogy egy
hétszoget elhagyunk és harom hétszoget hatszogd iosk.
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2.21. 4bra Kett A3 és egy B4 csempélszerkesztett Xsa elagazés. Fent a szerkesztés

menete, lent a megszerkesztett papirmodell

Az azonos konturvonallal rendelkezsempékbl vald szerkesztés azértalyods, mert ebben

a szerkezetben barmelyik csatlakoz6 nabibedyettesithét ellentétes tipusu nandoesl.

A kulonboz kontdrvonallal rendelkéz csempékbl valé szerkesztéshez meg kell keresni
azokat a csempe-parokat, amelyek kiegészithetinagiyegy adott elagazas létrehozasahoz,
tehat a konturvonalak jol illesztliét egyméshoz. Példaképpen valasztom a 2.20. abran
szerepd B5 és az A4 tipusu csempéket. A B5 tipusi csempBlatipusi csempe
modositasaval készilt ugy, hogy a Kilkétszoges dyiben két szemkdzti hétszdg
megmaradt, a tovabbi négy db hétszdg hatszogrezedit Az A4 tipusu csempe az Al tipusu
csempe moédositdsaval készult. Itt szintén két daéabzoget kellett valtozatlanul hagyni a
klilsb hétszbdges dirtiben. Ezek olyan hétszogek, amelyeknek 4 szabadétddean, azaz 4
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oldaléluk esik a csempe konturvonalara. A harmalyign hétszog el van hagyva az Al
csempébl. Végul a mésik harom hétszég hatszégre mododolggyha keth darab A4 és egy
B5 tipust csempét a 2.22. abranak megdfetalbdon helyezink egymas mellé, akkor a
relaxacioés eljaras utan kialakulé alakzat egy loggen Y-elagazas, amely két karosszék és
egy cikkcakk tipusu nano@sol all.

Ha a szerkesztés soran a nyilakkal jelzett éleiggméshoz illesztjik, akkor a csempék
kontarvonalainak tébbi éle is illeszkedni fog, Ugpgy harom helyen egy-egy hatszéggel kell
kitolteni a kiad6do réseket.

2.22. abra Fent: Heterogén Y-elagazas szerkeszéé9l és egy B5 csempe segitségével. A
csempék konturvonalainal a nyillal jelzett élekeli Kleszteni. Lent: A heterogén Y-elagazas
DTMM modellje.
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Tetraéderes elagazasok

A tetraéderes elagazasok négy nafib@ls all6 csatlakozasok. A csovek tengelyei a
csatlakozas kdzéppontjabol (a csomopontbdl) aégy imranyaba mutatnak, ugy, ahogyan
a tetraéder sulypontjab6l a négy csucspont feléarmduegyenesek. Az A2 és a B2
csempéket hasznaljuk a szerkesztéshez. Eszrevietait hogy ennek a két csempének a

konturvonalai teljesen megegyeznek.

A 2.23. abran 4 db A2 csempét illesztiink Ossze Umpgy a csempék szélén v
hatszdgek paronként egy-egy kozds élen osztoznakdemi csempeillesztésnél. A
szabalyos sokszogeldbvald szerkesztés, vagy a relaxacios eljaras kiatodo felllet
négy karosszék tipusu elagazasbol all. A csatlakomgy oldalan keletkézréseket
4x3db hatszdggel kell lefedni. A papirmodellen agsvonallal latszanak a csempék
kontlrvonalai és a rések kozé illesztett hatszdmbsok. Ehhez a tetraéderes elagazashoz
a TETRAwaaa jelblést hasznalom.

Hasonlé médon szerkesztjik a cikkcakk tipusu tdeees eldgazast.

A 2.24. dbran 4 db B2 csempét illesztiink dssze tgygy most a csempék széléndév
hétszogek osztoznak paronként egy-egy kozos élemdemi csempeillesztésnél. A
szabalyos sokszogeldbvald szerkesztés, vagy a relaxacios eljaras kiaaodo felllet
négy cikkcakk tipusu nana#issl all. A csatlakozas négy oldalan keletkagseket itt is
4x3db hatszdggel kell lefedni. Ehhez a tetraédetégazashoz a TETRAgs jelblést

hasznalom.

Végul, mivel az A2 és B2 csempék konturvonala mgegeilf, ezért a bélik szerkesztett
elagazasoknal barmelyik nanédselyére az ellentétes tipusu parja beilles#th&t2.25.
abran lé¥ nanocé elagazast a 2.24. abran lathat6 TEERA eldgazds mddositdsaval
hoztam létre Ugy, hogy egy cikkcakk tipusu nanoetdelyettesitettem egy karosszek
tipusuval. A rések kitdltésehez a 4x3db hatszdgregyanugy szuikség van.

llyen modon tets#leges cikkcakk és karosszék kombinacidkbdl all@togten tetraéderes
elagazas megszerkeszthet
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2.23. abra Fent: a négy db A2 csempe illesztésani@ka, lent: a Tetraaa tetraéderes
elagazas papirmodellje és DTMM modellje.
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égy db B2 csempe illesztésarialja, lent: a Tetiggs tetraéderes

2.24. 4bra Fent: a n

elagazds DTMM modellje.
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egy A2 tipusu cseithgsztésének modja, lent: a

elagazas papirmodellje és DTMM medell;

2.25. 4bra Fent: harom db B2 és

Tetrappa tetraéderes
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Négynél tobb nanocébél allo elagazasok

Négynél tobb nanoébol allo elagazasok szerkesztése is megoldhaté adlsEim
valasztott csempék segitségével. Ezt a kategorost mmar csak egy tovabbi példaval
mutatom.

A 2.26. abran 8 nanodisol allo oktaéderes elagazas szerkesztése latha@sftengelya

tér 8 kulonboda iranydba mutat, ahogyaegy oktaéder kézéppontjabdl az oldallapok
kozéppontja felé mutatd egyenesek. Mivel az elégakd és B2 tipuslu csempék
segitségével van szerkesztve, ezért ebben az essthgaz, hogy barmelyik nandcs
helyettesithét ellentétes tipusi nands®l. A papirmodellen a csempék kontdrvonalai
vastag vonallal vannak jeldlve. Sziikség van a résfekiésére, amelyhez 2db hatszég és
2db hétszog egyuttesét hasznaltam, 8 helyen. AJaedé heterogén, a nanocsoévek fele

cikkcakk, a masik fele karosszék tipusu.

Nagyobb atméi6ji nanocsovek eldgazasainak szerkesztése
Az eddig mutatott eldgazasok a legkisebb &abpiérolyan nanocsovekih voltak
szerkesztve, amelyek esetében #@&végaddések félgombszér alakzattal lezarhatok.
Nagyobb atméiji nanocsovekll all6 elagazasok szerkesztése is torténhet azonban
hasonldo médon. Nagyobb atmigr nanocsovek elagazasainak szerkesztéséhez a csempék
mintazatai kozé hatszogeket kell szerkeszteni. R&7.2.abran nagyobb atné¢ii
nanocsovekll all6 elagazas szerkesztését mutatom. A papirresdéls a molekuléris
modellen cikkcakk tipusu csovelallo elagazast latunk. Ebben az esetben is iyagy
barmelyik nanodshelyettesithét az ellentétes tipusu parjaval.
Fontos megjegyzés, hogy a csempék modositasanakijedp leheisége, hogy a

hatszbgek szamat megndveljik a mintazatban.

A nagyobb atméiju csovekldl allo elagazasok csempék segitségével vald
szerkesztésének a lebségét megmutattam, de a részletes szerkesztésékdi példan
Kivil mar nem végeztem el. Emre Tasci, az Ankamgyefem fizikusa volt az, aki a
nagyobb atméijii csovek rendszeréhez kidolgozta a csempés szeFkekzalgoritmusait
(Tasci 2007a). Emellett mechanikai hajtasok nanatiieit dolgozta ki ugyancsak a
csempés modszer alkalmazasaval (Tasci 2007b). Mindkunkajadban a jelen

értekezéshen ismertetett csempés szerkesztési enbdkalmazta.
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2.26. abra Fent: 4db A2 és 4db B2 tipusu csempétséggvel lehet szerkeszteni az
oktaéderes elagazast. A nyilak az dsszeilles#tétekhez mutatnak. Lent: Az oktaéderes

elagazéas papirmodellje és a DTMM modell.
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2.27. abra Fent: A B2 csempe és annak nagyobbzeéttoamelyen latszik, hogy a hatszdogek
szamanak a megnovelésével lett kialakitva a B2 pékfh Lent: Nagyobb atméji
csovekldl keészilt tetraéderes eldgazas, mind a négy némidscakk tipusu.
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2.3. Nanocsovek csatlakoztatasa szén nanostruktinaéz (Zsoldos 2007)

Mar az Al és B1 tipusu csempeék definialasanaktettett ismerni, hogy — mivel a hatszdoges
méhsejt mintazat néhany sejijélalakitjuk ki 6ket — barmely mintazaton az Al vagy Bl
csempék kontdrvonaldval megeg§ezontirvonall alakzat helyettesitbelkarosszék vagy
cikkcakk tipusu nanoéscsatlakozéssal. Hasonl6 megallapitas érvényeslarmsM1 csempéek
modosulataira is.

Altalanosan igaz az, hogy tetéeges szén nanoszerkezeten az Al és Bl csempé&dpts
gyirtinek modositasaval definidlt csempék konturvondlawmaegegyeéd alakzatok helyére
behelyettesithétegy karosszék vagy egy cikkcakk tipust szén nénocs

Az allitast egy példan szemléltetem. Alapmintazatké 2.28. abran lathaté szén
nanokapszulat hasznalom, amely kuloritbgérbilet: fellleteki®l all. A hatszéges befoglald
alak csucsainal két-két 6tszog talalhato, ezenl kisiipa hatszogekball a szerkezet.

2.28. abra A hatszo6g alaku kapszula, fent: felidhdent: eldlnézet.

48



dc_31 10

A példaval az a cél, hogy a kulonlkogorbuleti feluletekhez kilonbdy tipusi nanocsdvek
illesztésének lehéségeét lassuk. ElBb a célbol a kapszulan ddzoér kijeldltem azokat a
helyeket, ahova nanocstveket szandékozom szerheszmeket a helyeket agy alakitottam
ki, hogy egy Al, B1 csempe vagy azok modositottngsEnek a konturvonalaval egyezzen
meg az adott hely, ahol a kapszulat ki is lyukatamo.

A 2.29. dbran vastag vonallal jel6ltem a beszetksse kerih nanocsovek helyét. Megfetel
nézeteket valasztottam, hogy a kialakitott helygkéetelmien latszodjanak. A 2.29.a és b
abra a kapszula fellilnézete és alulnézete. A vasgiaglakbdl felismerhék az Al és a B1
csempe kontdrvonalai. Két karosszék és két cikkcakpusi nanocsovet kivanok
csatlakoztatni, ennek megféleh két A1 csempe és két B1 csempe konturvonalaikass
2.29.a abran. Mindkét fajta nanébsl az egyiket a kapszulan kivilre kivanom szerkeszte
a masikat a kapszulan beltlre. Az utébbiakhoz asXalp fel$ és alsé oldalat is ki kellett
lyukasztani. Ezeket lehet latni az alulnézeteR.29.b 4bra.

A kapszula hatszoges befoglalo kontarjan az élekdmazo gorbult feliletekhez is kerll egy-
egy cikkcakk és karosszeék tipusu nao&xzeknek a helyét a 2.29. ¢ és d abran, a kapszula
kilénb6d oldalnézetein mutatom. Ismét az Al és B1 csempéklkvonalait latjuk.

Végil a kapszula hatszéges befoglalé konturjantastschoz tartozé gorbilt fellleteken is
mutatom ismét egy cikkcakk és egy karosszék tipasiocé helyét. A 2.29. e és f abran,
kilonbd® oldalnézeteken lathatjuk a nanocsdvek szamaraakfiatt helyeket. Itt mar
szikség lesz az A1 és B1 csempék modositasairal mivastag vonallal jel6lt kontarok
eltérnek az Al és B1 csempék kontarvonalaitol. Aerés természetesen azért van, mert itt
Otszogek is voltak a lyukasztas helyén. A 2.29% éd@boran vastag vonallal kihGzott kontarok
nem egyeznek meg egyik korabban definialt csempélikeonalaval sem, tehat 0j csempéket
kell definialni.

A 2.29. e abran lathatd kontarhoz a B6 tipusu cgemefinialom, 2.30. abra. A B6 csempe a
Bl csempének a mobdositasaval alakithaté ki ugyyhmgBl csempe kiibs hétszdges
gyarajében két hétszoget hatszogre cserélink. A kétekdtsnd hétszdg masodik
szomszeédja egymasnak aigiben.

A 2.29. f abran lathat6 kontlrhoz az A5 tipusu gs&ndefinialom, 2.30. dbra. Az A5 csempe
az Al csempének a modositasaval alakithatd ki iggy az A1l csempe kidishétszoges
gyarajében két-két szomszédos hétszog valtozatlanul dna#a azoéket szétvalaszto két

hétszdget hatszogre cseréljuk.
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2.29. abra A kapszulan a kilyukasztott helyekresi@g vonal) kerllnek a nandcs

csatlakozasok. a: felllnézet, b: alulnézet, c-fokiic2 oldalnézetek
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B6 A5

2.30. abra Uj csempék azéeb abra 'e’ és 'f részén vastag vonallal lathato &whoz

csatlakoz6 nanocsovek szerkesztéséhez

Miutan a csatlakozé nanocsovek helyét kijeloltenszarkesztéshez a megfélalsempéket
kivalasztottam, a szerkesztés kiviteledhed megfeleb csempéket a kapszulan kialakitott,
kilyukasztott helyekhez illesztjik, majd relaxaci@goritmus futtatas utan kialakul a
szerkezet egyensulyi alakja.

A szerkesztés eredmeényét a 2.31. 4bran lathatjak,kklonb6sd nézeten. Az abran a

szamokkal jel6lt nanoéscsatlakozasok a kovetkikz

1. Cikkcakk tipusu nanocstvek csatlakozasa, amelyekeldletrsl kifelé vannak
novesztve. Az egyik cikkcakk tipusu nandca kapszula fets fellletéhez van
illesztve, ahol csak a féldelllet volt kilyukasztva, 2.29. a dbra. A masikapszula
oldalsé fellletéhez van csatlakoztatva, 2.29. @.Abr szerkesztés a Bl csempe
segitségével tortént.

2. Cikkcakk tipusu nanoés amelynek egyik vége a kapszula ela masik vége pedig a
kapszula alsé fellletéhez csatlakozik, ahol mindéktlet ki volt lyukasztva, 2.29. b
abra. A szerkesztés a Bl csempe segitségévaittorté

3. Cikkcakk tipusu nanoésa kapszula ks hatszoges befoglalé konturjan egyik
csucshoz tartozé gorbilt felilethez csatlakozta/a9. e dbra. A szerkesztés a B6
csempe segitségével tortént.

4. Karosszék tipust nandcsa kapszula kuts hatszoges befoglald kontarjan egyik
csucshoz tartozo gorbult felilethez csatlakozta?va9. f abra. A szerkesztés az A5

csempe segitségével tortént.
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5. Karosszék tipust nandgsamelynek egyik vége a kapszula éela masik vége pedig
a kapszula also fellletéhez csatlakozik, ahol méndidtlet ki volt lyukasztva, 2.29. b
abra. A szerkesztés az A1 csempe segitségévaeittorté

6. Karosszeék tipusu nanocstvek csatlakozasa, amelydklidetrol kifelé vannak
novesztve. Az egyik karosszék tipusu nafioes kapszula fels fellletéhez van
illesztve, ahol csak a féldelllet volt kilyukasztva, 2.29. a dbra. A mésikapszula
oldals¢ fellletéhez van csatlakoztatva, 2.29. ch.alr szerkesztés az Al csempe

segitseégével tortént.

A szén nanods elagazas- és csatlakozasmodellek csempés moédszaigeszerkesztesér
sz0l6 fejezetnek a végéhez értiink. Lathattuk, haggikbeli trivalens sejtrendszerékb
definidlt csempék hatékony segitséget jelenten&kil@dnb6®d eldgazasok és csatlakozasok
modelljeinek a szerkesztésében, a szerkezetek diéisdban és megértésében. A szén
nanocsovek elagazasainak a rendszerét, 0] szezkezfinialasat is koénnyebb volt
megmutatni a csempék hasznalataval.

A maga idejében ezzel a mddszerrel voltak defiai@ig alkalommal a haromnél tdbbagu
térbeli eldgazédsok (ahol a csdvek tengelyei nemsikjyan vannak). A sikbeli elagazasok
(ahol a csovek tengelyei egy sikban vannak) esetébevolt az Ujdonsag, hogy teitzyes
homogén és heterogén elagazasok rendszerét sitefiilialni a csempés maodszerrel.

A csempés szerkesztés jeleg@igét hangsulyozom azzal is, hogy a szén nanozetekeés
altaldban a nanoszerkezetek tulajdonsagainak, keidésének a tanulmanyozasaban az
elméleti kutatasi modszereknek ma is rendkivil nszgrepe van, és ezeknek az alapvet
részei a kulonbdzszerkezeti modellek. A bemutatott szerkesztésisnéda tovabbiakban is
motivalhat és segithet tovabbi kulénbozlmeéleti vagy kisérleti kutatasi témakat,

eredmeényeket.
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1 2 3

2.31. abra A kapszulahoz csatlakoztatott kiulogbtanocsovek. Fent: fellilnézet, lent: 3D

nézet
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2.4. Szén nanodsY-elagazasok halozatai (Zsoldos 2010)

Az ebben a fejezetben bemutatasra Kerilinka az els |épés annak bizonyitasahoz, hogy
tetsdleges sikbeli poligonmintazat megszerkes#iseen nanocsovekballo halézatkéent. A
sikbeli poligonrendszerek kozil a trivalens rendsizeesetét vizsgadlom. Ha ezeket a
rendszereket szén nanocsovek hél6zatabol akarjyszaekeszteni, akkor az élek helyére
egyenes szén nanocsovek kertlnek, a csomoépontekizy pzén nanoésY-elagazasokkal
kell helyettesiteni. Ennek megfaleh az Y-eladgazasok alap§dtapcsolasait mutatom meg.
Két-, harom-, vagy tébbagu nanokorok halmazat d@dbm, ahol két, hdrom vagy tébb Y-
elagazast kapcsolunk 6ssze olyan modon, hogy e@jt adeldgazasnak két-két aga
csatlakozik a szomszédos Y-elagazas(ok) egy-egyoaga harmadik ag pedig szabadon van
hagyva. Az alapkapcsolasok halmazanak definialdaaszén nanoéselagazasok rendkivil
érdekes elektromos viselkedése miatt — motivalfaihielméleti és kisérleti kutatasi témakat

nanoaramkor tervezési célokkal.

2.4.1. Kétdgu nanokorok

Ebben a fejezetben a kétagu nanokorok halmazattonutad kétagu nanokorok két szeén
nanoc$ Y-elagazasbol szerkeszthietmeg olyan médon, hogy az Y-eladgazasok két-két aga
egymassal szembekapcsoljuk, a harmadik aguk szabmdoad. Az egyszéség kedvéért a
legkisebb atméijii — félgombszdr alakzattal lezarhatd, (6,0) és (3,3) feltekeréditorral
definialt — szén nanocséveakb all6 modelleket mutatom. A cikkcakk és a kar@sstpusu
szén nanocsotvek rendszereit vizsgalom. Aé pidda a 2.32.a abran lathato, ahol cikkcakk
tipust nanocsovekb all6 Y-eldgazasokbdl van megszerkesztve a modal. Y-
elagazasokban a nanocsovek tengelyei eredetile§-ot20artak be egymassal. Az Y-
elagazasok 0Osszekapcsolasa azonban geometriai zkényelent a szerkezet szamara,
amelynek a kévetkezményekeént, a kiuléribbelyeken felleép hiizé és nyomo igénybevételek
miatt az Y-eladgazasok szimmetriaja séril, az osgrdolt egyenes nanocsovek torzulnak,
megtornek. Ezeknek a deformécidknak az elkeriilédekében a szerkezetet optimalizalni
kell. Az optimalizélashoz két helyen kell masképptakitani a szerkezetet:

» Az egyenes nanocsovek 0sszekapcsolasat nankésyok kialakitasaval lehet

megoldani, ahol az 06tszogek és hétszdgek elhelgeazksa torzulas egészen

minimalisra csokkenthét 2.32.b. abra.
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« A 120P-0s Y-elagazas helyett alkalmas geometriaju Y-elagiekell valasztani, 2.32.b.
abra. Ha ugyanis a hétszogek elhelyezését modositjly -elagazas csomdpontjanal,
akkor a cétengelyek kozoétt kulonbézszogek adodnak.

A geometriai kényszer kdvetkezményeként adodo tasokat a 2.4.3. fejezetben kilén
targyalom.

A kovetked példakban mutatott modellek a Brenner-potenciddjitségével relaxalt
szerkezetek.

a b2-77-7Z7-77 nanokor

2.32. &bra Kétagu nanokor: két egyméassal szembsslp¥-elagazas. a: 12@s Y-
eladgazasokbdl az egyenes nanocsovek oOsszekaposblasdakitott, relaxalt
szerkezet, a torzulasok nyilvanvaléak. b: A torgala elkerilése érdekében

helyesen megvalasztott elemékkialakitott szerkezet.

A kétagu nanokorok sokasaga definialhato a kévétkazaméterek valtoztatasaval:
* ananocsovek tipusa: cikkcakk, karosszék vagyigjral
e ananocsovek atmge,

* ananocsovek hossza.

Ebben a munkaban csak a csovek tipusai szerimiokdgeket targyalom, ezek kdzul csak a
cikkcakk és karosszék tipusu nanocsovellio Y-eldgazasok hélozatait. Ez alapjan a kétagu
nanokorok lehetséges variacioit a 2.2. tdblazdafiagossze. A vazlatokon az 6sszekapcsolt
eldgazasok szabadon hagyott agai vizszintesek.
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A 2.2. tdblazat jeldlései altalanosan is alkalmasadipus szerinti megkulonboztetésre a két-,
harom-, vagy toébbagu nanokoérok halmazéara, ahol aglayazasoknak két-két aga a
nanokoérbe van kapcsolva, a harmadik ag szabadohagyva. Az altalanos jelélés:

YN-)_{Xz...XN-bljl-szz...- b\IJN ahol:

- N az 6sszekapcsolt Y-elagazasok szama, péeldaubNe2agu nanokorok esetében.

- X1, X2, ... Xy jel6lik a szabadon hagyott agak tipusait. A feitis % tetsdleges
megvalasztasaval torténik, az ramutato jardsaeglegyes irdnyban kell felsorolni
az egymas utan kovetkeszabadon hagyott nanécégak tipusait. xértéke ‘A’, ha
az i. szabadon hagyott nanédspusa karosszék, és ‘Z' ha az i. szabadon hagyott

nanocs tipusa cikkcakk.

- b ésj; jeldli az 6sszekapcsolt nandpsr tipusait az i. és az (i+1)-dik szabadon hagyott

nanoc$ kozott. b a baloldali €ég; a jobboldali nanoés tipusa, hogyha a nanokdor

belsejébl nézve haladunk végig az egyes agakongésh értéke ‘A’, ha a nanoés

tipusa karosszék, és ‘Z’ ha a nartotipusa cikkcakk.

2.2. tablazat A kétagu nanokorok lehetséges variamanocsovek tipusai szerint

6 azonos tipuslt nandcs

5 azonos tipusu nandcs

A A
ANA

g

>

Z
ANA

>

:
:

A
ANA

Y2-AA-AA-AA

Y2-2Z2-72Z-77

Y2-AZ-AA-AA

Y2-AA-ZA-AA

Y2-ZA-ZZ-7Z

Y2-Z2Z-AZ-72Z

4 azonos t

ipusu nandcs

N

Z
ANA

>

Z
ANA

>

g

Z
ANA

>
>

A

>
>

A

Y2-ZZ-AA-AA

Y2-AZ-ZA-AA

Y2-AZ-AZ-AA

Y2-AA-AA-ZZ

Y2-AA-AZ-ZA
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A 2.2. tabldzatban felsorolt variaciok kdziul néhgllemz példat mutatok az alabbiakban. A
modellek optimalisan vannak kialakitva ugy, hogya#lzalmasan valasztott Y-elagazasokon
és konyokokon a legkisebb torzulas jelentkezzeramokorbe vald szerkesztés geometriai
kényszere miatt. A 2.32.b. abrdn mutatott csakaakk tipust nanocsovesdballé nanokor
pérja a csak karosszeék tipusu nanocsodleklld kétagu nanokor, 2.33.4bra.

2.33. abra Y2-AA-AA-AA nanokoér, minden ag karodsti@usu nanoes

Az 6t azonos tipusu nanocsovet tartalmazo kétdgakimok halmazabol a 2.34. bran latunk
példat. Ot cikkcakk és egy karosszék tipusi nanalk®tja a szerkezetet.

2.34. abraY2-ZZ-ZZ-ZA nanokor, egyetlen karosszék tipusuagg
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A négy azonos tipust nanocsovet tartalmazo kétagiokdrok halmazabol a 2.35. abran
latunk példakat. Két karosszék tipusi ag van a néigicakk tipusd nanoés kozé
szerkesztve. A karosszék tipust nanocsovek a 8ali élbran a nanokor alsé 4gaban, a jobb
oldali &bran pedig a jobb oldalon vannak az &gakébwelyezve. Ezeken a modelleken
lathatd, hogy a karosszék tipust nanocsovek haglabimk torzulasra, jellerden kissé
szétlapulnak, kilondsen az eldgazas csomopontiaial, b. abra, jobb oldal.

Ennek a halmaznak van a legtébb eleme a 2.2. &ttdaerint.

aY2-ZZ-Z7Z-AA nanokor b:Y2-ZZ-ZA-AZ nanokor

2.35. abra a: A karosszék tipusu naogggak egymas mellé vannak szerkesztve (alul) b: A

karosszék tipusu nandcdgak egymas folé vannak szerkesztve (jobb oldal)

A harom-harom azonos tipust nanocsotvet tartalmatiiglh nanokérok halmazabdl a 2.36.
abran latunk példakat. A bal oldali modellen ma@idrom karosszeék tipusu nartbeszart
korben, és nem a szabad agakban talalhat6. A jtdddi onodellen két karosszék tipusu
nanoc$ van a zart korben, a harmadik szabadon hagyot &grosszék tipust nanocsdvek
belapulasra val6 hajlama a jobb oldali modellenésmegfigyelhei.
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av2-ZZ-AA-AZ b:Y2-ZA-AZ-AZ

2.36. 4bra a: 3 karosszék tipusu naboesm a zart korben, b: 2 karosszék tipusu naneas
a zart korben, a harmadik szabodon hagyott ag.

A kétagu nanokoroknek egy rendhagyo esetét mutat¢h87. abran. Egy hetedik nandcs
van csatlakoztatva a nanédgdnyokok koze, és igy a Wheatstone-hidhoz hassrddékezetet
kaptunk. Az alakzat leirhaté Ggy, mint négy Osspekalt nanods Y-elagazas (négyagu
nanokor), ahol két szemkozti Y-elagazasnak a szagad befelé vannak forditva és 6ssze
vannak kapcsolva. llyen médon azonban a nanokorélmdrat tekintve rendhagyd a
szerkezet, a definialt jelolés itt nem alkalmazh&té azonban figyelembe vesszik, hogy a
kilonbod agak helyére kilonbéztipusd nanocsovek helyettesitiletakkor a Wheatstone-
hidhoz hasonl6 szerkezeteknek is terjedelmes halimaiarozhatdé meg.

2.37. abra Példa a Wheatstone-hidhoz hasonl6 satekee.
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2.4.2. Harom- és tébbagu nanokorok

A Kkétagu nanokorokh6éz hasonléan harom, vagy tobbn smanods Y-elagazas is
0sszekapcsolhat6 ugy, hogy az Y-eldgazasok kéidettvan csatlakoztatva a szomszédos Y-
elagazédsokhoz, a harmadik ag pedig szabadon vawdag

A harom- és tébbagu nanokoérok halmaza természejésahterjedelmesebb, mint a kétagu
nanokoroké. Ebll a halmazbdl csak néhany érdekes példanak a széélsét mutatom a
kovetke®d abrakon.

Az el modellek kizar6lag azonos tipusl nanocsoéeklmnnak szerkesztve. A 2.38. a.
abran lathatd Y3-ZzZzZ-zZZ-ZZ-ZZ haromagu nanokoér mbdekkcakk, a 2.38. a. abran
mutatott Y3-AAA-AA-AA-AA modell pedig karosszék tiysi nanocsovekib all. A kétagu
nanokoroksdl eltérsen a deformaciok elkerulése céljabdl itt nincs ségknanods konyokok
beillesztésére, az optimalizalashoz elég az alkalgeometridval rendelkézy-elagazasok
helyes megvalasztasa a szerkesztésnél. Terméseetmseazonban lehgtég a nanokorok
againak konyokokkel vald helyettesitésére. A 2.38kmaan egy cikkcakk-karosszeék tipusu
konyok van beillesztve a haromagu nanokorsfedgaba. A 2.39.b. 4bran két cikkcakk-
karosszék tipusu kényodk van egymassal szembekapcaddét fel§ 4gban.

2.38. abra: aY3-Z727-727-77-77 és b: Y3-AAA-AA-AA-AA hdroméagu nankbrok
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2.39. abra: aY3-AAA-AA-ZA-AA és b: Y3-AAA-AZ-ZA-AA haromagu naniorok

A 2.39.b. abran lathatd modellen mutatok példé&,dmogy a nanokorok megszerkesziket
nagyobb atmeiji nanocsovekd is. A cikkcakk tipust nanocsévek kozil a (8,0kagosszék
tipust nanocsovek kozil a (4,4) feltekerési vektomendelked szén nanocsodveket
valasztottam a szerkesztéshez. Itt mar figyelemditem a szén nanocsovek elektromos
viselkedésére vonatkozO 0Osszefliggést is, amelyinszba az (n,m) feltekerési vektor
koordinataibol képzett n-m kulonbség oszthaté hanaim akkor a szén nandcd$émesen
viselkedik, ha azonban a kilonbség nem oszthatiniréal, akkor a szén nanécsemfémes
viselkedést mutat. Tehat a kovetkepéldaban fémes és nemfémes viselké&dézén
nanocsodvek kombinécioibol van felépitve a szerkezet

A 2.40.a. abréan lathato Y3-AAA-AZ-ZA-ZZ haromagunaokodr modellen ismeét két cikkcakk-
karosszék tipusu konyok van egymassal szembekapg¢suoint a 2.39.b. dbran. Az egyik
eltérés az, hogy a modell nagyobb aitnércsovekidl van megszerkesztve, a masik eltérés
pedig az, hogy az alsé ag a 2.40.a. abran lathatielen cikkcakk tipusu. Figyelembe véve
az elektromos viselkedésre vonatkoz6 szabdlyt, gyald atmésjii nanocsovekdl épitett
Y3-AAA-AZ-ZA-ZZ haromagu nanokdr modell nagyon ékas példaja a haroméagu
nanokoroknek, mivel két szembekapcsolt cikkcaklokszek tipusu szén nanddsdnyokot
tartalmaz. Az ilyen nanoéskonyokoksl mar megmutattak, hogy egyeniranyité diédakeént
viselkednek (Yao 1999), az Y3-AAA-AZ-ZA-ZZ nanokitehéat azért lehet érdekes, mert az
eddigi ismeretek szerint két szembekapcsolt ditattdimaz.
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Mivel a 2.40.a. abran lathatd Y3-AAA-AZ-ZA-ZZ nandk als6 aga (a (8,0) tipusu szén
nanoc$) a szén nanocsovek elektromos viselkedésére wvaratiosszefliiggés szerint
nemfémes viselkedés ezért a nanokodh valé elhagyassal megmarad a két egymassal

szembekapcsolt diodabadl allé szerkezet, 2.40.&a. abr

2.40. abra a: Y3-AAA-AZ-ZA-ZZ nanokor (4,4) és (Bfeltekerési vektorral rendelkézszeén

nanocsovekdl szerkesztve, b: ugyanaz a modell az als6 nemfégethagyasaval.

Végul a harom- és tébbagu nanokorok halmazabokaként mutatom a csupa cikkcakk
tipust szén nanocsoveiballdé négyagu Y4-Z7277-77-77-77-7Z nanokor modellB.41.
abra. Az abrdn négy szén nanbdseldgazas van 6sszekapcsolva a nanokdrok halrakzan
megfeleb definici6 szerint. A modell ismét a kisebb &atéjgr nanocsdvekll van
megszerkesztve. Ebben az esetben sem volt szilaggc#h konyokok beépitésére, a
deformaciok elkerllése nem tette ezt szikségesse. edyenes nanogs szakaszok
konyokokkel vald helyettesitésére azonban itt is ledetség, mint ahogyan azt a haromagu
nanokorok példajan megmutattam.

Az eddig vizsgalt nanokér modellek példai szerimtstrmar altalanosan is elmondhaté, hogy
tetsdleges tipust nanokoér modellje megszerkeséthlidalmasan valasztott szén nario¥s

elagazasok és szén nanbksnyokok elemeid.
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2.41. dbra Y4-2777-77-77-77-77 négyagu nanokor

2.4.3. A nanokorok stabilitdsa

A 2.4. fejezetben a nanokordkre mutatott peldadkemBer-potenciallal relaxaltatott modellek.
A relaxéaciés eljaras utan az egy kémiai kotéséeatiagos kotési energiat, a kohéziv energiat
(Ec) ugyancsak a Brenner-potencial segitségével stamahinden modellre. Az Ezamolt
értékeit a 2.3. tdbldzatban foglaltam Ossze. Adiiban a nanokor jeldlése (elsszlop)
mellett azonositas céljabol azt az abraszamot tténtefel, amelyiken a nanokér modell
lathatd (masodik oszlop). A 2.32.b. abratol kezdve.41. abraig terj@dmodellek esetében
szamolt k értékek a C60 fullerén molekula (-7,29 eV) esaté@r (-7,44 eV) Eértékei kozé
esnek, tehat a szerkezetek stabilak.
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2.3. tabldzat A kohéziv energia szamolt értékei3®.B.- 2.41. 4brakon mutatott nanoring

modellekre.

Nanokor abra E. (eV)
Y2-AA-AA-AA 2.33. abra -7,311
Y2-2Z-7Z7-AA 2.35.a. abra -7,319
Y2-ZA-AZ-AZ 2.36.b. adbra -7,324
Y2-ZZ-AA-AZ 2.36.a. dbra -7,318
Y2-2Z-77-ZA 2.34. abra -7,329
Y2-ZZ-ZA-AZ 2.35.b. abra -7,325
Y2-727-77-77 2.32.b. abra -7,335

Wheatstone-hid alak( nanokar 2.37. abra -7,341
Y3-AAA-AA-AA-AA 2.38.b. abra -7,304
Y3-AAA-AZ-ZA-AA 2.39.b. abra -7,312
Y3-AAA-AA-ZA-AA 2.39.a. dbra -7,308

Y3-227-77-77-77 2.38.a. abra -7,335
Y3-AAA-AZ-ZA-ZZ-large 2.40. 4bra -7,373
Y4-272727-77-77-77-77 2.41. abra -7,352

A nanokorokbe valo beépités a narfo&dnyokok és az Y-elagazasok szamara geometriai
kényszert jelent, amelynek kovetkeztében a szetékzegyensulyi allapota megvaltozik a
szabadon hagyott szerkezetekhez képest. A legkisielirmaciok elérése érdekében a
nanokorok optimalis geometriai alakkal rendetkeglemekldl vannak szerkesztve. A
deforméaciok miatt azonban — még ha azok kicsik i® nanokorok szerkezeteinek a

stabilitdséat célszémészletesen is vizsgalni.

A 2.42. abran 0sszefoglalva lathatok a nanokorokieditasznalt nano6éskonyokok és Y-
elagazasok modelljei. Azonos tipusu elagazasakmahtlakoz6 csévek tengelyei kilonb6z
szOgeket zarnak be, ha a csatlakozasnal a hétstdga&nbosd mddon helyezziik el. Példaul
az Y-ZZZ; és az Y-ZZ3 elagazasok esetében ez a kiulonbség teljesen myéld mindkét
Y-elagazas harom cikkcakk tipusu naridéé all, a nanocsévek tengelyei kozotti szogek
azonban nagyon kulonbdek. Az abran feltintetett jelolések az elagazasadnaesitasara

szolgéalnak.

A 2.42. abra minden szerkezetére (elemére) kétnkid# esetre szamoltam a kohéziv
energiat:

* A szabadon hagyott szerkezetekre, ahogyan a 2W&n & Brenner-potenciallal
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relaxalt szerkezetek lathatdak.
* A nanokorokbe beépitett (kényszeritett) szerkezetedhogyan a 2.42. abran lathat6
elemek a 2.32.b. abratdél kéiben a 2.41. abraig a nanokdr modellekbe szerkesztve,
a Brenner-potenciallal relaxalt allapotban vannaltatva.
Ezekben a szamitasokban — az 06sszehasonlithatésdgeékt — csak a nanocsovek
csatlakozasainak a centrumaban talalhaté kémiadskét energiait vettem figyelembe az
atlagos kotési energia Eszamitasanal. Ezt a kdrnyezetet Ugy definidltaogy a hétszoges
gyirikig bezar6lag vélasztottam meg a kotéseket. Péhghaé a 2.42. abrdn ezeket a

centrumokat fehérrel jeldltem a Konyok-ZZ és az XZ£ modelleknél.

A szamolt kohéziv energiadkat a 2.4. tablazatbatafagn 6ssze. A tablazat élsszlopaban a
2.42. abra szerinti jelolésekkel azonositottam Britibz elemeket. A masodik oszlopban
adtam meg azt, hogy a konyok vagy Y-elagazas méipildn szerepl nanokdr modellbe,
azon belil melyik helyre van beépitve. A harmadi&zlopban a szabadon hagyott
elagazasokra (2.42. abra) szamolt kohéziv enerfikek szerepelnek. A negyedik oszlopban
a masodik oszlopban megadott helyre beépitett @aamitett) elemekre szdmolt kohéziv
energia értékek szerepelnek, végil az utols6 obalo@ kohéziv energia ndvekedése van

megadva szazalékban.

A kovetked tendenciak figyelhék meg:

» A szamolt E értékek minden esetben a C60 fullerén molekul29-@V) és a grafén (-
7,44 eV) E értékei kozé esnek, tehat a szerkezetek stahitelg a nanokordkbe
szerkesztett allapotban is.

» E. értékei a beépitett (kényszeritett) elemek esatéh@gasabbak, mint a szabadon
hagyott elemekre szamolt értékek. A ndvekedés:kimesiden esetben 1%-nal kisebb.
Tehat a beépités kovetkezményeképpen az elemeklitdsab csak kis meértékben
csokken.

* A cikkcakk tipust nanocsovesballo konyokok és Y-elagazasok esetébereiekei
alacsonyabbak, mint a karosszék tipusi nanocséveald konyokok és Y-
elagazasok esetében szamolt éftékek. A cikkcakk tipusd nanocsovéklkallo
konyokok és Y-eldgazasok tehat valamivel stabilkbbaint a karosszék tipusu

nanocsovekdl allé konyokok és Y-eldgazasok.
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Kdnydk_AZ nagyobb atméis Y-AZZ nagyobb atméis Y-AAZ nagyobb atmérs

2.42. 4bra A nanokoérokben haszndlt szén nankimsyokok és Y-elagazdsok modelljei

A harmadik éllitas altalanosabban is megfogalmazHabthez vezessik be a cikkcakk tipusu
nanocd agak aranyanak paraméterét a szerkezetben. Pé&daak ardny 1, ha minden
nanoc$ cikkcakk tipust, 0 ha minden nanédsarosszék tipusu és 0,5 az Y2-ZZ-AA-AZ
tipust nanokdrre, amely egyénaranyban (3-3) tartalmaz cikkcakk és karosszéustip
nanoc$ agakat. Ha ezt a paramétert fliggetlen valtozoekintjik, akkor a 2.3. és a 2.4.
tabldzatokban dsszefoglalt Ertékek diagramban abrazolhatok, 2.43.4bra. Eztiaggamon
lathatd, hogy a cikkcakk tipusd nanécagak aranyanak novekedésével az éékek

csokkerd tendencidja a szerkezetek minden részhalmazara iga
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2.4. tablazat A kohéziv energia szamolt értékei zabadon hagyott és a nanokor

szerkezetekbe kényszeritett nardok8nyokok és Y-elagazasok modelljeire

elagazas beépités helye E. (eV) Ec (eV) csokkenés
(abra) magara hagyott kényszeritett %
Konyok-Z2Z 2.32.b.abra, alul -7,354 -7,326 0,37
Konyok -AZ; 2.34. abra, alul -7,351 -7,305 0,62
Konyok -AZ, 2.39.a. abra, felll -7,346 -7,303 0,59
Konyok -AA; 2.36.a. abra, felll -7,342 -7,295 0,64
Konyok -AA; 2.33. abra, felll -7,343 -7,298 0,62
KOnyOk -AZpagyobs ames | 2-40.a. dbra, bal -7,389 -7,384 0,04
Y-ZZZ, 2.32.b. abra, bal -7,355 -7,319 0,50
Y-ZZZ, 2.37. abra, felll -7,360 -7,321 0,53
Y-ZZA 2.34. 4bra, bal -7,351 -7,313 0,52
Y-ZZA, 2.36.a. abra, bal -7,353 -7,305 0,65
Y-AAZ , 2.35.b. abra, jobb -7,345 -7,298 0,64
Y-AAZ, 2.36.a. abra, jobb -7,351 -7,307 0,60
Y-AAA ; 2.33. abra, bal -7,336 -7,293 0,59
Y-AAA , 2.38.h. abra, felll -7,330 -7,302 0,38
Y-AZZ ragyobb atmérs 2.40.a. abra, felll -7,392 -7,391 0,01
Y-AAZ nagyobb stmés 2.40.a. abra, bal -7,390 -7,383 0,09
0 0,2 0,4 0,6 0,8 1 cikkcakk tipusu
7,29 4 ! I ! ! , nhanocsOvekaranya
: s,
A
731 O o A A
<o o A
<& <o
-7,33 <& A
E o
<o
u [
-7,35 1 [ [} ] B
]
7,37 -
n <& két- és hdromagu nanokoérok
739 . X ; M elagazas (magéra hagyott)
’ X A eligazas (kényszeritett)
X elagazas, nagyobb atméré
7,41 “E.(eV) + nagyobb atmérd (kényszeritett)

2.43. abra A kohéziv energia a cikkcakk tipustora@ivek aranyanak novekedésével
csokken
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3. SZEN NANOSZERKEZETEK MECHANIKAI VIZSGALATAI

3.1. Szén nanoszerkezetek mechanikai vizsgéalatainalézmeényei

A szilard testekben &lorduld legebsebb kémiai kotés a grafitrétegen belll a széndtomo
kozotti sp kémiai kotés (Coulson 1952, Demczyk 2002), enoglvé a ma ismert legesebb
szilard anyag a grafén. A grafén szakitészilardsdlgdéleti uton mar régen meghataroztak. A
Young-modulusbél szarmaztatott médszerrel 0.3168rEket talaltak (Kelley 1981), a torési
munkabdl kalkulalt médszerrel 0.14-0.177TPa értéketsiltek (Polanyi 1921, Orowan
1949). Ez az elméleti szilardsag tehat fontos meségy mivel a szilard testek kérében ez a
maximalisan elérhétszilardsagi érték.

A graféni®l valé szarmaztatas (grafén szalag feltekerésedt miazén nanocsoévek lehetnek
azok az anyagok, amelyeknek a szilardsaga megkietelaz elméleti maximumot. A szén
nanocsovek szakitoszilardsaganak a kozvetlen nedré&sserd meghatarozasat elvégeztek
toébbfall szén nanocséveken (MWCNT) (Demczyk 2002,2900a) és egyfall szén nanbcs
(SWCNT) koétegeken (Yu 2000b). Két atombanikroszkop t kdzé rogzitették a mintakat,
amelyek kozil az egyik émér szenzorként is szolgalt. A huzéas folyamatat paszta

elektronmikroszkoppal rogzitették.

Az egyenes szén nanocstvek szakitoszilardsdgamaiedil aton tortéé meghatarozasahoz
molekularis mechanikai modszereket hasznaltak. medekaz alapja az, hogy az atomok
kozotti koveroket a kémiai kotéseket leird energetikai potenagdivények derivaltjabol
lehet szamitani. A legtobb ilyen szamitasnal aziekys Brenner-potencialt alkalmaztak
(Belytschko 2002, Mylvaganam 2004, Duan 2007, FaB2@grawal 2008). Lehet talalkozni
olyan szamitasokkal is, ahol a Brenner-potencitdjlkisztése ékti formuldkat hasznalnak,
ilyenek a Tersoff-potenciallal (Jeng 2004, Mylvagan 2004) és a Morse-potencidllal
(Belytschko 2002, Meo 2006, Duan 2007) végzett $iZ&mok.

A szén nanocsbvek az extra nagy szilardsagukataérgrszerkezeit o6roklik. Ezt a
rendkivili tulajdonsdgot azonban csak egy iranybar® tengelyének iranyaban mutatjak. A
nanoc$ csatlakozdsok lehetnek azok a nanoszerkezeteKyekma rendkivili szilardsagi
tulajdonsagot a haromdimenzios tér kilonbiianyaiba vezethetik.

Kllénb6a nanocé csatlakozasokbdl kulonbézmanocé halézatok épithék. A szabalyos

geometriaval leirhaté halézatok alaptipusai kézzupernégyzetracs™-nak nevezték el az X
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elagazasokbdl épitett hal6zatokat, ,szupergrafémévezést kapott az Y elagazasokbdl allé
hatszdgmintazatos szerkezet, ,szuperkob6s” haklatita 6 egymasra nideges cébol allé
elagazasok rendszerét értik, végul a ,szupergyénsaerkezet a tetraéderes elagazasokbol
definialt halézat (Romo-Herrera 2007). llyen szgbal halozatok modelljein végeztek
mechanikai szamitasokat: meghataroztdk a Young-hasilu kilonbdsd deformacios
Nanocsotvek fraktal halozatait definialtdk (Colu€iOB). A fraktal szerkezet egy Iépésének
definicigjat ugy értelmezik, hogy a nanocsovek niigele a szénatomok kozotti kotések
helyébe Uj hatszogmintdzatos nanocsotvet szerkesztés mivel minden atomnak harom
szomszédja van, ezért az atomok helyén — mintedeg hatszégmintazat csomopontjain —
Y elagazéasok lesznek az Uj struktaraban.

Sikeres alkalmazasokat josolnak a szén nanocs@lekten haldézatainak (Graner 2007).

Ezek a hal6zatok nem nanécslagazasok rendszerséitallnak, hanem ugy kell elképzelni
o6ket, mint véletlenszéen “6sszegubancolédott” nanocsOvek sokasagat. Avezdd
tulajdonsagok meghatarozasarételjes kiséerletezés folyik. Az eddigi eredményekrsn
ezek a halézatok lehetnek a legstabilabb és degbb elektromos vezidt, a meghibasodasi
valosziriség majdnem nulla. Intenziven dolgoznak 0 és olefd@llitasi technologia
kifejlesztésén. Néhany kutatdintézetberiamyagba impregnalt technolégiaval mar ma is
gyartanak ilyen vezétanyagokat.

Visszatérve az atomi & szamitasi modjara, megemlitem ismét, hogy a kékigeseket
leird6 energetikai potencialfliggvények derivaltjadéhet kiszamitani az atomok kozotti
kolcsonhatasokat. Az energetikai potencialfiggviny@r elég régen ismertek. Torténetileg
Lennard-Jones (Zhen 1983), Morse (Laakkonen 1985¥off, végul Brenner (Brenner 1990,
2002) irtak fel egyre jobban kozélitmatematikai formulakat. Lennardék egyszer
hatvanyfiggvény alakban adtak meg a formulakat. Slovéges hatétavolsagot vett
figyelembe az atomok kdzott, ezzel roviditette @nsitasok futasi idejét. Tersoff volt az &ls
aki figyelembe vette az atomok masodik koordinasizigrajat és a kotésszogeket, ezeknek a
formuldknak a kozelitését Brenner javitotta tovabb.legfejlettebb kdzelitést Brenner
empirikus potencialfiggvényei adjak, amelyeket etiéely szén és szénhidrogén atomos
strukturdkhoz hatarozott meg, ma ezeket haszni@ggyakrabban molekularis mechanikai és
molekuléris dinamikai szdmitasokhoz. A formulakmkek generécidjat adta meg, ezek kozul

az el$ generacios formulak hasznalata terjedt el a tuagosalkalmazasokban.
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Mint altaldban az energetikai potenciélfiggvényéleaékas volt, Brenner is a vonzo \Vés
a taszitd () hatasoknak megfeletagok eredjeként adja meg a potencialfuggvényt;\az

i-edik és a j-edik kdzvetlen szomszéd atomparra:
V, (ri' ) =Vq (rij ) - EiiVA (rii) (3.1)

i
ahol f; az i-edik és a j-edik atom kozotti tavolsag. Azito €s a vonzo tagokat a kdvetkez

kifejezésekkel irja le:

_ D, ~/m6-» 3.2
VR - a_e fij (rij) ( )
V, = Eisle—dﬁxn—R)fu (rij) 3.3)

A vonzo és taszitd tagokat leird (3.2) és (3.3nfdékban szereflparaméterek: DS, és
R anyagra vonatkoz6 allandék, vagy fizikai allandék

Az fjj(rj) ugynevezett levago fliggvenynek az a szerepe, adgycsonhatasokat egy adott
hatosugaron belilre korlatozza:

: rij<Ry
i =R
fij (rij) =< |:1+ CO{ . ! T[):| /2, Ri<rj<R (3.4)
R - Rq
0, rij>R2

A levag6 hatas Rés R atomtavolsagok kozotti szakaszon érvényestil, gviiny értéke R
és R kozott 1-61 0-ra csokken, 3.1.a abra. BrennerR7A értéket javasol a levagd hatas
kezdbpontjanak, elkeriilve ezzel a nyugalmi egyenstljliyzet (r = 1,42A) kornyezetét,
R,=2A értékhez javasolja a levagast.
A (3.1) kifejezésben Baz a tényaz amelynek segitségével figyelembe vesszik nemasak
i-edik és a j-edik atomokbdl allé atompart, hanemekaek a kdzvetlen szomszédjait, valamint
a kotésszogeket:
-3

m=@+£%6@@mmg} (8.5

ahol:

- az 0sszegzést az i-edik és a j-edik atomok kdzvettemszédjaira kell elvégezni,
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- B az i-edik és j-edik atomok kozotti kotés, valanant i-edik és k-adik atomok
kOzotti kotés szoge,
- G(Bik) a kovetke# 6sszefliggéssel adott:

c? c? (3.6)

G(O"k): % 1+d7(%) - d? + (1+ gos@ijk )2

A (3.5) és a (3.6) 0sszefliggések szintén tartalalaaiianddkatd, a, ¢ €s d, amelyeknek
megvalasztasa Brenner tablazataibol lehetségenr{Brra 990).
Végul, mivel az i-edik és a j-edik atomnak a lok&brnyezete kilonbdzhet, ezek atlagaként

kalkulalt korrekcios tényéi javasol Brenner a (3.1) formulahoz:

B =(B, +B, )2 (3.7)

Tobb szeré észrevételezte, hogy a Brenner-formulak levag@véagyenek rendkivil és
hatasa van az atomi & szamitasara:jr= R; atomtavolsagnal egy toréspont van a
potencialfiggvényen. A potenciélfiggveny derivdtjdehat az atomi ér meghatarozo
fuggvényen R helyen szintén toréspont jelenik meg, amely itttehén meredekség
valtozassal is egyuitt jar, 3.1.b abra.

F[nN]
¢ ¢
“ k} 15 1 e .
ﬁ" levago fuggvény nélkil
®._» Brenner-poten OIS
k\y . Atomi erd levago fuggvénnyel
1 - | omi erd
« 10 (egy atompérra)
fij
5,
0,5 1 15 2,5 3
0 R ’ 5 ry [A]
1 a RZ V[e\/] b

3.1. abraa: A levago fuggveny,frj) menete Rés R kozott. b: a levago fuggveny hatasa a
Brenner-potenciélra és annak derivaltjara, az atenti meghataroz6 fuiggvéenyre. Mindkét

diagram a grafén egy kbzvetlen szomszéedos atomaapaatkozik.

A tbréspont megjelenése kevesebb gondot okoz anBrepotencial lefutasan, mivel azt

leginkabb relaxaciés szamitasokra hasznaljak yéskbr legtobb esetben csak az egyensulyi
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helyzet kozvetlen koérnyezetében kell szamolni agfigmnyel. Annal nagyobb problémat
jelent azonban a toréspont a vele jaré hirtelen edekség valtozassal egyitt a
potencialfiggvény derivaltjan, tehat az atonti &iggvényen. Itt ugyanis nem lehet fizikai
jelenséggel megmagyarazni a hirtelen meredekségpzast, de emellett az atomider
maximalis értékének a tObbszorosére vald ndvekedesd. A probléma megkerilésére az
alabbi megoldasokkal prébalkoztak:

- Javasoltak a levago fuggvény kitolasat a poten@@¥ény minimumtdél jobbra Iév
aganak az inflexiés pontjan kivilre (Shenderova020@gy legalabb a maximalis
erbhdz tartozé atomtavolsagnél kisebb megnyudlasoknéin nkell szamolni a
problémaval. Ezt a megoldast kritizaljak mas sderfBelytschko 2002), akik
megallapitjak, hogy a téréspont problémaja még 10§¥as utan is kritikus, ezeért
inkabb elhagyjak a levago fuggvényt a Brenner-fdakindl.

- Vannak, akik a meredekség valtozast egysmera szakitodiagram kulonkibz
szakaszaiként értékelik (Mylvaganam 2004), ameainészetesen nem helyes, hiszen
a toréspontot nem fizikai viselkedés okozza, haadevago figgvény alkalmazéasa. Itt
emlitem meg azokat a tovabbi szZet is, akik a szamitasi eredményeket a
meredekség valtozassal egyutt kdzlik, de nem té&semditést annak okarél (Agrawal
2008, Fu 2008), még akkor sem, ha a fuggvényekedltazasokat megmutatjak; R
ertékéenek modositasaval (Agrawal 2008).

- Talalkozni lehet olyan szamitasokkal, ahol a leviigggvényt egyszéen elhagyjak a
formulakbadl (Belytschko 2002, Duan 2007).

A toréspont problémajan tal mas bizonytalansagokaialtam az atomi 8k szamitasa korl

a szén nanostruktirak esetében a szakirodalombari.Aablazatban 6sszdilye mutatom

a szamolasi eredményeket kulonbozzén nanocsdvek esetére, ebben a tablazatban
dsszehasonlitasképpen mutatom a szakitovizsgdiaaéketi eredményeit is.

A szakitészilardsdg értékei kozott meglélsen nagy a szords. drdulnak tobb
nagysagrendnyi kilénbségek is a szakitoszilardsrgok A kisérletek esetében a Kkicsi
ertékeknek az oka lehet a bizonytalan megfogaslyateaguk a szeék is megemlitenek.
Ezen kivil a nanoéskotegek és a tobbfall szén nanocsovek esetébesidszirisithet,

hogy a bel§ (esetleg rovidebb) szalak vagy lBelsétegek kdnnyebben megcsusznak
egymason (Yakobson 2000). A szamitasok esetébdiil@nbségek okai kdzott egy

magyarazat lehet a Brenner-potencial levago fuggieek eltéd modon valé kezelése.
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Masik magyaradzatként még azt is talaltam, hogyeeként a szetik masképpen értelmezik

magat a szakitészilardsagot mint fizikai mennyisége

Osszességében: figyelembe véve az atodk szamitasanal talalhaté bizonytalansagokat,

célszeti volt keresni egy megbizhatobb szamitasi modskéntetkes fejezet), amellyel a

felsorolt problémak kikiiszobolhik.

D4

3.1. tAblazat
Nanoc$ Szakitoszilardsg Modszer Szerd
szerkezet Rm (GPa)
SWCNT kotegek 13-50 kisérlet Yu 2000b
MWCNT 11-63 Kisérlet Yu 2000a
MWCNT 150 kisérlet Demczyk 2002
(5,5) nanocs 123 Morse potenciallal szamolva Meo 2006
(9,0) nanocs 94
(12,12) nanods 112 Morse-potenciéllal szamolva
(16,8) nanods 106 Morse-potencidllal szamolva |Belytschko 2002
(12,4) nanods 98 Morse-potenciéllal szamolva
(20,0) nanoads 93 Morse-potencidllal szamolva
(20,0) nanoas 110 Brenner-potenciallal szamolva
(10,0) nanoads 105,38 Morse-potencidllal szamolva
(10,0) nanoas 99,89 Brenner-potenciallal szamolva
(10,1) nanoas 106,09 Morse-potenciallal szamolva
(20,1) nanoas 100,46 Brenner-potenciallal szamolva
(10,3) nanoads 110,21 Morse-potencidllal szamolva
(10,3) nanoas 102,59 Brenner-potenciallal szamolva| Duan 2007
(10,5) nanoads 116,83 Morse-potencidllal szamolva
(10,5) nanoas 104,20 Brenner-potenciallal szamolva
(20,7) nanoas 124,09 Morse-potenciallal szamolva
(10,7) nanoas 104,93 Brenner-potenciallal szamolva
(20,9) nanoads 130,93 Morse-potencidllal szamolva
(20,9) nanoas 105,64 Brenner-potenciallal szamolva
(20,10) nanods 134,01 Morse-potenciallal szamolva
(10,10) nanods 111,93 Brenner-potenciallal szamolva
(20,10) nanods 1357 Brenner-potenciéllal szamolva| Mylvaganam 20
(17,0) nanoas 754
(14,14) nanods 250* Brenner-potenciéllal szamolva| Agrawal 2008
(24,0) nanods 125*
(6,6) nanocs 152,3 Tersoff -potenciallal szamolva| Jeng 2004
(8,3) nanocs 107,6
(10,0) nanoas 92,5
(5,5) nanocs 1700-1800* |Brenner-potenciallal szamolva] Fu 2008
(9,0) nanocs 1400*
(20,10) nanods 1700-1800*
(17,0) nanoas 1400*
(15,15) nanods 1700-1800*
(26,0) nanoas 1400*

*Az értékeket diagramban adtak meg.
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3.2. Atomi er6k szamitasa a modositott Brenner-potencial segitségel (Zsoldos 2009)

Az atomi et szamitas javitott mddszerének az alapja tovabdbra Brenner-potencidl, a
Brenner-formulakban szerépllevagd fliggvény modositasaval. A levago fliggvéayt
Brenner-potencial korrekcios fiiggvényének tekintamgelynek a hasznélatat tébb célbdl is
célszetinek tartom:

» Az eredeti cél tovabbra is megvaldsul, tehat amatxket csak adott hatotavolsagon
belll célszel figyelembe venni, ezzel egyltt az egyensulyi helykézelében
tovabbra sem valtoztatunk szamotten az eredeti formuldkhoz képest.

* A levago fuggvényt, mint korrekcios fliggvényt célsizparametrikussa tenni, mivel a
potencialfiggvénynek a minimumtdl jobbra tefjedzakaszanak kis modositasai
drasztikus valtozdsokat okozhatnak a derivalt féggen, ezért az atomi ok
szamitasa bizonytalan. A parametrikus megadasoledgtt teremt a bizonytalansag
feloldasara, az atomi @&rgorbe lefutasanak a helyes megvalasztasahozosefhuet

szerint kisérleti adatokhoz vald illesztéshez.

A levagl fliggvény eredeti alakja a 3.1.a abranatath A fliggvény értéke Rés R
atomtavolsagok kozott 1-rél 0-ra csokken. A kozZépdlexios pont meghatarozza a derivalt
fuggvény maximumat, 3.1.b abra. Hasonlo lefutasib€ld sokasaga definialhaté azonban,
amelyek azonos tulajdonsagokkal rendelkeznek. ligérbeseregre mutatok példat a 3.2.a
abran. Példaképpen hat kulonbdagrbét latunk, amelyek mindegyikére igaz, hogyeR R
kozott 1-rol O-ra csbkken és egy lefmontban inflexiés pont van. A 3.2.b abran mutatat)
hogy milyen hatasa van a hat kulonbamwrbének a Brenner-potenciélra, ha azokat levagé
fuggvényként alkalmazom. A hatds drasztikus: andgenergetikai potencialfiggvényen
(3.2.b diagram also része) csak kisebb valtozasokak, a derivalt gérbén (3.2.b diagram
felsd része) a valtozasok nagyok. A maximum értéke tobii haromszorosara is valtozhat,
emellett a maximumhely vizszintesen is eltolodik.

Latszik a fuggvények menetén, hogy a fenti tulagdmu levagd figgvénynek a hatdsa a
tendencidkat tekintve jO, hiszen az atomt gorbén kell, hogy legyen maximalis érték, a
felszallo és leszallo agnak pedig monotonnak kelhle, amik teljesilnek is.

Megjegyzem, hogy egy fontos moddositast mar ennékldz kozelitésnél megtettem: ;R
értékét a potencialfiggvény minimumhelyénél vakstsam meg a 3.2. abra gorbéin, igy az
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atomi e gorbéjén a téréspontot és az indokolatlan hirtedenedekség valtozasokat el lehet

kerdlni.

176 - F [N]

25+

0
?1 R2

258 V[eV] 6 5

3.2. 4bra a: gorbesereg a levago fliggvényhez, thiagram alsé felén a Brenner-potencial

gorbéi, a fel§ felén a derivalt gorbéi, kulonbézevago fliggvenyekkel.

Hogyan kell tehat megvalasztani a levago fuggvémynht a Brenner-potencial formulaban
szerepd korrekcios fuggvenyt ahhoz, hogy az atonti @drbe lefutasa helyes legyen?

A megoldashoz szabad paraméterekkel rendélkealinomot javaslok, ahol a szabad
paramétereket arra fogom hasznalni, hogy a segitkégkisérleti eredményekhez illesszem
a figgvényt. A polinom definialasat két kilonBaatervallumra valasztom szét:

fL () = {fl(r), R <r<R; (3.8)
f,(r), R, <r<R,
ahol R az inflexios pont helye Res R kozott (r=F).
Az fi(r) és $(r) polinomoknak az alabbi feltételeket kell kigitenitk:
1. Az Ry helyen azjffuggveny értéke 1, Rhelyen pedig az;ffliggvény értéke 0, tehat:

f1(Ry)=1 (3.9)
fa(Rz)=0 (3.10)

2. Az R, és R helyen azif figgvény derivaltja adott:
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fi'(R1)=d (3.11)
f2’'(R2)=0 (3.12)
ahol:

-'d’ (a Brenner-potencial derivaltja az; Relyen) ahhoz szikséges, hogy az R
atomtavolsagnal, a korrekciés fiiggvény alkalmazaisdkezdpontjaban ne
legyen toéréspont a gorbén. Mivel-Bt a potencialfiggvény minimumhelyéhez
javaslom, ezért ebben az esetben d=0, és ezzatékkel fogok szamolni a
kovetkedkben. A 'd’ paramétert azonban @ttfiggetlentl benne hagyom a
levezetésben. A (3.12) feltétel azért szikségest meotencialfiggvénynek
vizszintes az érifije az értelmezési tartomany s#gpontjaban.

3. Az inflexids pontban a fuggveény értékét adottnaddrtiem (fr), ezen kivdl itt f(Rr)
és B(Rr) értéke, valamint a derivaltak értéke is megeiyezfolytonossag miatt),

végil az inflexiés pontban a masodik derivalt nukdnat:

fi(Rr)=fr (3.13)
fi'(R7)=f(R7) (3.14)
f,"(R1)=0 (3.15)
fa(Rr)=fr (3.16)
£,7(R1)=0 (3.17)

A (3.9)-1l (3.17)-ig terjed kilenc feltétel kilenc-paraméteres fliggvénymegeal@&egend.

Az f1(r) és §(r) fliggvényeket polinomok formajaban definidlorn,aevalasztas célsizgmert

a polinomok egyszéen derivalhaté fliggvények. Itt emlitem meg azhisgy annak ellenére,
hogy a Brenner altal eredetileg hasznalt kosziriiiggvénynek, mint levagoé figgvénynek a
hasznalata a fizikaban altaldban realisabb, mipbletnomoké, ebben az esetben azonban
szogfuggvényekkel nem lehet kielégiteni ilyen selkételt.

Mivel tehat kilenc feltételi egyenlet van, keressiigolinomokat a kdvetkézalakban:

1(rf=ag+aur+aor*+agr>+aur® (3.18)
fo(r)=bo+0gr+bpr+hgr® (3.19)

A kilenc feltételi egyenletl a kilenc paraméter — oaa, &, @, &, ko, b, b, b —
meghatarozhato.

A korabbi definicio alapjan Rés R kozo6tti Ry helyen inflexios pontja van a gérbének, ahol a
fuggvényértékf, lasd 3.3. dbra. Az{Rés f szabad paramétereket arra fogom hasznalni, hogy
segitségukkel az atomi cerflggvényt kisérleti adatokhoz illesszem. Toébbfadaén
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nanocsovek kisérletileg meghatarozott szakitosiségat fogom hasznalni az illesztéshez
(3.1. tablazat).

7

0 Rl RT Rlz

3.3. &braAz inflexios pont koordinatai Rés f szabad paraméterek

A (3.9)-©6l (3.17)-ig terjed feltételi egyenletek azaa;, &, a, a, o, by, by, b paraméterekre
nézve linearisak, tehat a megoldas levezetése mé@znA kilenc linearis egyenlétballo
egyenletrendszer megoldasanak menetét nem résatgtesak a paraméterekre vonatkozo
megoldast adom meg. Az aldbbi rekurziv formulak akiiazasa konnyen kezelthet
szamitdgépes programokban:

N (3.20)
’ Z(RZ_RT)3

_3f; -3-d(R, -R))+6b,(R, -R;)’(R; -R)) (3.21)
) (R; -R,)*
a3:4a3 Ri—Rf—sRi(RT—Rl)ersbs(Rz—RT)%d (3.22)
3(R; -R,)
b —3Rr (3.23)
,a—3aRr —6aR? (3.24)
ad —2aR; —3aR*—4aR,’ (3.25)
b d —2bR,—3h:R,? (3.26)
oal-aR;— @R’ &R’ — aRy* (3.27)
ob bR, — KR — &R, (3.28)
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Meg kell emliteni még egy feltételét a paraméteetkkegadott korrekciés fuggvénynek:; R
és R kozott a figgvénynek szigorian monoton csokkek kell lennie, tehat:

i <0 R<r<R (3.29)

Ez a feltétel az Rés f szabad paraméterek megvalaszthatd értékeit letpzidh Példaul
tekintsik az R=0,145nm, R=0,2nm intervallumot, amelyet a szakirodalombarliaito
szamitasokban szokas szerint hasznalnak a széazeskezetekre. Ebben az esetbgreff
értékpar az (R1) és (R,0) pontok altal meghatarozott téglalapnak csak expzébl
valaszhatd, ez a terlletet vonalkazassal van gléh3.3.abran. Ha az inflexiés pontot a
vonalkazott tertleten kivil valasztjuk meg, akkomanoton csokkeh tulajdonsag, (3.29)
nem fog teljesilni. Ezzel egyltt a vonalkazott lietrélegenien nagy szabadsagfokot jelent

Rr és f értékeinek a megvéalasztdsahoz, a kisérleti ereghkrz valo illesztéshez.

A kisérleti eredményekhez valo illesztés

Mindenek ebtt megjegyzem, hogy a nanocsodvek szakitdsara edélgyett Kkisérletek
eredményei nem tekinthigt teljesen megbizhatonak. Mar kordbban is emlitetteogy a
kisérletekben (Demczyk 2002, Yu 2000a, Yu 2000myiatak rogzitésének stabilitasarol a
szerdk sem tudtak biztosan nyilatkozni, ezen kivil fielgzhed, hogy a tobbfall csdovek
egyes rétegei és adkHtegeken belll az egyes (esetleg rovidebb) szdlagcslszhattak
egymason. Tovabbi problémét jelent az is, hogyzagélt mintak pontos szerkezete nem volt
ismert, és emiatt nehéz kovetkeztetni a mért eregielé €és a szerkezet 6sszerendelésére.
Tehat a szaz szazalékosan korrekt illesztéshezrddgoznak a pontos kisérleti eredmények.
Az eddig végzett kisérletekb azonban mar lehet kdvetkeztetni annyit, hogy @nBer-
potencial korrekcios fliggvényének az illesztésétekitbleg jol el lehessen végezni. Erre a
célra a tdbbfald szén nanocstveken végzett kiséthdtiltam megfeléhek (Demczyk 2002).
Ebben a kisérletben Bl maximalis eft mértek kb. 12.5nm atmgfi tobbfald szén
nanocsovon, a nandcspontos szerkezete ismeretlen volt. A szerkezetrenlzan
kovetkeztetni lehet az aldbbiak szerint.

Hogyha feltételezziik, hogy a vizsgalt tobbfall reiaikkcakk tipust nanoésvolt, akkor a
kilsé nanocének (160,0) feltekerési vektorral rendelisgmnocének kellett lennie. A bets
koncentrikusan elhelyezké&dcsévek palastjai kozotti tAvolsag megegyezik ditgggegek
kozotti tavolsaggal, azaz 0,34nm, ennek medfelela bel§ csoveknek kivilil befelé
haladva (150,0), (140,0), (130,0), ..., (10,0) feltedsi vektorral rendelkéznanocséveknek
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kellett lennitik. Ez azt jelenti, hogy 160+150+140+10=1360 db a égengelyekkel (és a
hazasirannyal) péarhuzamos kémiai kotést kellett zaddgani egyiddjleg. Innen
kiszamithatjuk, hogy az egy kotésré esaximalis ef: 18uN/1360=13,23nN.

Hogyha feltételezziik, hogy a vizsgalt tobbfall reidkarosszék tipusu nandcsolt, akkor

a kil nanocének (92,92) feltekerési vektorral rendelkemanocének kellett lennie. A
belsy, koncentrikusan elhelyezk&dstvek palastjai kdzotti tavolsag most is megeifyaz
grafitrétegek kozotti tavolsaggal, azaz 0,34nme&megfeleden a bels cséveknek kivit
befelé haladva (86,86), (80,80), (74,74), ..., (8ftekerési vektorral rendelkéz
nanocsoveknek kellett lennitik. Ez azt jelenti, hodg0+150+140+...+10=1360 db
parhuzamos kémiai kotést kellett elszakitani egyildg, amelyeknek a 6tgengelyekkel (a
hazasirannyal) bezart szége a hiizas megkezdése3€l. Innen becsiilhetjik, hogy az egy
kotésre es maximalis e a hiizas iranyaba konvertalvapmdNg1500/cos36-13,86nN.

A fenti kalkulaci6 alapjan feltételezem, hogy a¥ &gtésre es maximalis e értéke 13,3nN.

A kisérlet leirasabol (Demczyk 2002) nem leheteéigtalalini, hogy ez a maximalisder
milyen atomtavolsagnal, illetve kétéshossznal lefet ezért a tovabbi szamitasokat e nélkal
az informacié nélkil folytatom.

Egy specidlis iter4cids eljarast kellett elvégeanRy, fr paraméterek megvalasztasihoz.
Ebben az eljarasbanRrtekét valtoztattam ;Res R kdzott. Nyilvanvald az, hogy adottR
hez meg lehet talalni azt az figgvényértéket, amelyre a ket6 maximalis (egyetlen
kotésre vonatkoz0). Mivel a maximalisihedz tartozo kétéshosszt nem ismerjik, négy értéket
vélasztottam Rés R kozo6tt, és ezekhez meghataroztamraatékeket, ezek:

Rr=1,6A, £=0,656
Rr=1,7A, £=0,437
Rr=1,8A, £=0,237
Rr=1,9A, =0,080

(3.30)

Az igy meghatéarozott (Ffr) parokkal definialhato a korrekcios fliggvény (Ilgo&tiggvény)

a Brenner-potencialhoz. Az egy kotésre vonatkozrgatikai potencialfiiggvényt és annak
derivaltjat a négy értékpar esetére a 3.4. abraiatom. A diagram vizszintes tengelye alatti
részen a potencialfiiggvény, a tengely feletti ieszeatomi €r gorbe menete lathatd. A négy
kulonbo®d gorbe — amelyek az @orbéken egyérteltien elkilontlnek — balrdl jobbra a
(3.30) értékparoknak felel meg. A négy gorbe azgatikai potencialfliggvényen kozeélieg
egybeesik. Ennek megfeteln itt is 0Ojra kihangsulyozom, hogy az energetikai
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potencialfiggvényen nagyon kis valtozdsoknak hatitpnagy valtozasok felelnek meg az
ersgorbéken.

F (nN)
18 -

15

12

Brenner eredeti

6 - illesztett fliggvények fiiggvényei

r (A)

145 ‘L/’/J,dji;/J/Lgs

-3-

3.4. abraAz fr, Ry értékparoknak (3.30) megfebetnergetikai potencialgorbék (vizszintes
tengely alatt) és atomi&orbék (vizszintes tengely felett), 6sszehasonBrnemner eredeti
gorbéivel

A 3.4. abran feltlintettem Brenner eredeti gortiigo fliggveny alkalmazasaval és anélkul.
Az eredeti problémak az illesztett flggvényekkelgoidddtak. Nincs tdéréspont, nincs
indokolatlan hirtelen meredekség valtozas d@g@ben. Az illesztett gorbéken a maximalis
er6 értéke az eredeti Brenner-formulakhoz képest ageévfiggvénnyel és az anélkil
ertelmezett gorbék maximumai kézé esik. A maximékishelye kisebb nydlashoz (6-12%)
tartozik, mint az eredeti Brenner-formulaknal (30%hnek egyik oka az, hogy; Rz eredeti
helyéhez képest balra lett tolva. Ebben az eseatberaximalis € helyének — amennyiben
majd kisérletektl ez is ismertté vélik — jobbra tolasdhoz valésldg R, novelésére lesz
szikség. Ezzel egyutt megemlitem, hogy természetdde és R megvalasztasa is
befolyasolja az energetikai potencialfiggvény eés atami eb gorbéjének alakulasat.
Megjegyzem végul még, hogy annak ellenére, hogyaaimmalis e6 visszakdvetkeztetését
egyetlen kotésre Demczyk kisérlaibllehet a legbiztosabban megtenni, a maximalis er
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helye a masik két kisérlet leirdsanal (Yu 20004080 megtalalhat6: 5% az egyfalu szén
nanoc$ kotegnél és 10-12% a tobbfall szén nanocsovelerdk alapjan az illesztett

fuggvenyeknél a kalkulalt értekek megféksk.

A Brenner-formulakban, a (3.2), (3.3), (3.5) és3®) kifejezésekben szerépfizikai és
anyagallandékat Brenner szén nanoszerkezetekre tkomda javaslatai alapjan a
kovetkedképpen valasztottam meg:

D=0,9612nNnm, S=1,22, B=21nni*, R=0,139, 5=0.5, =0.00020813, 330, ¢=3.5,
R1=0,145nm, R=0,2nm. Az A&llandoknak ez a halmaza megfelel O,d%5myugalmi
egyensulyi kétéshossznak.

Azért, hogy a 3.1. tabldzat adataihoz hasonliteinédsen a modositott Brenner-potenciéllal
szamolt eredményeket, kivalasztottam két nahgesrkezetet, amelyekre a htuzasszimulaciot
az Uj korrekcios fuggvénnyel is elvégeztem, kiszéttdm a maximalis huzéér és a
szakitoszilardsagot. Az egyik kivalasztott namooskkcakk tipusu (10,0) feltekerési
vektorral, a mésik pedig karosszék tipusu (10,ENWeKerési vektorral. A huzas irdnya
természetesen a csdvek tengelye.

A szakitészilardsag szamitasahoz a maximatisasztottam a éskeresztmetszettel, amelyet
agy kalkulaltam, hogy a csoévek keriletét megszamza grafitrétegek kozotti tavolsaggal, ez
a fajta kalkulacié gyakori a szakirodalomban taéhszamitasoknal.

A (10,0) tipust nanoésél a kapott szakitészilardsag 156GPa volt mindégyn(3.30)
0sszefliggésben megadott fiR) par esetében. A relative nydlasok 5 és 13% kibeiittkek
voltak.

A (10,10) tipust nanoéeél a kapott szakitoszilardsag 178GPa volt mindégyn(3.30)
Osszefliggésben megadottr i) par esetében. A relative nyulasok valamivel nadpak
voltak, mint a (10,0) ¢sesetében.

A sajat szamitasi eredmények nagysagrendileg DDaan( 2007) és Belytschko (Belytschko
2002) eredményeihez allnak kozel, mindkét munkabgy kalkulaltak, hogy elhagytdk a
levagd fuggvényt a formulakbdél. A moddositott Bremfmulakkal szamolt
szakitoszilardsagok korilbelll masfélszeresére rmalgdnint a két emlitett munkaban kapott

értékek.
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3.3. Az atomi ebszamitds modositott modszerének alkalmazasa szénnoash halézat
modelljén (Zsoldos 2009)

Az atomi ebszamitas modositott moédszerének alkalmazasat anegyanocsoveken végzett
ellendrzé szamitasok utan egy nanddsalozat szerkezetén mutatom meg, amelynelékett
célja van:

e az atomi efszamitas modositott modszerének Osszetett modeNald
alkalmazhat6sdganak szemléltetése,

* a szamitadsmenettel példat latunk arra, hogy a mséand@lozatok lehetnek azok a
szerkezetek, amelyek az egyenes nanocsovek refidkiiidrdsagi tulajdonsagait
szétvihetik a haromdimenziés tér kilonbdzanyaiba.

Egy “szupergyémant” szerkezet (Romo-Herrera 2003y elemi celldjanak modelljét
készitettem el a fenti célok szemléltetésere, &Ba. Az elemi cella egy kocka, amelynek
élhossza 39,94 A, és amelynek a parhuzamos elicaégall elképzelni a “szupergyémant”
szerkezet teljes modelljét. Mivel a szerkezet mhkiasan ismétldik, ezért elég egyetlen
elemi cellat vizsgalni. A szerkezetet azonban folgisnak tekintem, és a kocka alaku elemi
cella oldalfalainal periodikus hatéarfeltételekesxek figyelembe.

A “szupergyémant” szerkezet egyenes nanocsovekétigres csatlakozasaibdl all. Ebben a
példaban a csatlakoz6 csovek karosszék tipusuak fdtekerési vektorral. Az elemi cella

0sszesen 1186 szénatombol all.

3.5. abraA “szupergyémant” szerkezet elemi cellaja két kbliz nézetben
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A hlzasszimulacié sorandéskzor a 3.5. abra baloldali nézetén félgges iranyu terhelést
feltételeztem. A kocka alaku elemi celldban a koals® oldallapjahoz csatlakoz6 atomokat
rogzitettnek tekintettem, azaz ezeknek a koordinatdnos értéken tartottam. A kocka &ls
oldallapjahoz csatlakoz6 atomokat kezdtem mozdhtmni) fliggleges iranyban felfelé.

A hazast kis 1épésekben végeztem el. Egy |épédéhtiom feladatot kellett elvégezni:

* a kocka fels oldallapjahoz csatlakozé atomok elmozditasa dleges iranyban
felfelé kis értékkel,

* Uj egyensulyi helyzet szamitasa (relaxalas), arsehan az elemi cella félses alsé
lapjahoz csatlakoz6 atomok koordinatai nem valtkzosak a kdzbesatomokat kell
relaxaltatni az éiz6 fejezetben ismertetett modositott Brenner-potéiseigitségével,

* ergszamitas: kulonbdéz vizszintes metgisikok mentén a metsézikkal atvagott
kotések eretl kotoerdinek a szamitasa, az ebedkotoersvel egyensulyt tartd

fuggoleges iranyu ér (ez lesz a huzo&y meghatarozasa.

A kis lépésekben vald hiizasnal azt tapasztaltagy B1 A 1épésenként valo Uj egyensulyi
helyzet szamitasaval reélis eredményeket lehedptiik

Az erszamitasnal a vizszintes meétsikokra azért van szikség, hogy megkeressik a
leggyengébb keresztmetszetet. Ezért az elemi cell&zintes met€sikok sokasagéaval
pasztaztam végig, és mindegyik métikhoz elvégeztem azémzamitast. A pasztazas soran
ismét 0,01 A lépéseket alkalmaztam. A vizszintéskidal valo pasztazasra csak addig van
szikség, amig a leggyengébb keresztmetszet megjedeszerkezeten — a leggyengébb
keresztmetszet megjelenésétieligyanis a szerkezet egyenletesen nyulik — ésabbi hizas
soran mar természetesen elég ezt a keresztmetfgpddni.

A huazasszimulaciét az 0) korrekciés flggvénynek damia négy valtozataval, a (3.30)
0sszefliggésben megadott négy,{R parral végigszamoltam. Azt tapasztaltam, hogy az
(Rr,fr) paraméterek megvalasztasatol fuggetlenll, ugyanaz helyen lesz a leggyengébb
keresztmetszet, tehét kimutathato, hogy hol fogr&menni a szerkezet.

A huzasszimulacié pillanatfelvételeit mutatom a 3&ran. A harom kilénbéz
pillanatfelvétel 28%, 40% és 55%-0s relativ nyutéshartozik. Latszik, hogy a szerkezet
28% relativ nyulas utan kezd tonkremenni. A tonleeetel helye mindig az egyenes

nancsoveken fordult &l és nem a csomopontokban.
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A 3.7. dbrén a fentiek szerint leirt hizasszimdl&zakitddiagramjat mutatom. A vizszintes
tengelyenAL a kocka alaku elemi cella megnyulasat jelentididgramon a négy goérbe
megfelel a (3.30) kifejezésben véalasztottr,{R parokkal szamolt eredményeknek. Mind a
négy (R-fr) par esetében kiszamoltam a szakitoszilardsaggti$Rezeket a 3.2. tablazatban
mutatom. A szakitészilardsag szamitasanal a mamélét osztottam az eredeti
keresztmetszettel, a kocka alaku elemi cella dgghak a terlletével.

A 3.7. abra gorbéi balrdl jobbra haladva megfelelae3.2. tdblazat sorainak (felélinefelé
haladva. A kulonbdz (Rr,fr) parok esetében kapott maximéli$ é&s ennek megfel@n a
szakitoszilardsag értékek nem kilénbdznek szantmie\A maximalis €hoz tartozo relativ
nyulas 20% és 50% kozé tetet

3.2 tAblazat A szakitdszilardsag értékei a kiulonkez,fr) parokra

a 3.6. abran mutatott huzasszimulacional

Rr=1,6 r=0,656 R=24,3 GPa
Rr=1,7 =0,437 R=24,7GPa
Rr=1,8 =0,237 R=24,9GPa
Rr=1,9 =0,080 R=25,1GPa
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3.7. abra A 3.6. abran mutatott hizasszimulacikigmiagramja

Végul a huzasszimuléciét hasonléan elvégeztem acasémek tengelyirdnyaira is. Ehhez a
szamitdshoz az elemi cellanak megtelackat természetesen mas orienticioval valasatotta
meg. Azt kaptam, hogy tengelyiranyban a maximali$ és ennek megfelgn a
szakitoszilardsag értékei valamivel kisebbek, namt el$ iranyban szamolt értékek. A

csHtengelyek iranyaban tehat valamivel kisebb ellésélinutat a szerkezet.

3.3 tAblazat A szakitdszilardsag értékei a kiulonkez,fr) parokra

a ,szupergyémant” szerkezetre étesgelyek iranyaban

Rr=1,6 =0,656 R=20,2 GPa
Rr=1,7 =0,437 R=20,7GPa
Rr=1,8 =0,237 R=21,1GPa
Rr=1,9 =0,080 R=21,4GPa

Osszességében el lehet mondani, hogy a modositoénner-potenciallal realis

hazasszimulaciok végezlbktdosszetett szén nanoszerkezeteken.
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Beigazolbdott az is, hogy az egyenes szén nanoksgygetlen iranyban (tengelyiranyban)
mutatott kimagaslé szilardsagi tulajdonsagai a nghbaldézatok esetében egyitlejg tobb
orientacios iranyban detektalhatdok.. A szamolt ketéalapjan azt latjuk, hogy a példaban
mutatott ,szupergyémant” szerkezet szakitoszilgydsaz egyenes nanocsovek értékeihez
képest egy nagysagrendnél kisebb mértékben csd&kemgeg kell jegyezni, hogy a példaban

mutatott szerkezet nem a lehetségesildfph hal6zat modellje.
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4. OSSZEFOGLALAS, UJ TUDOMANYOS EREDMENYEK
(tézisflzet)

Elméleti, modelle& és szimulaciés modszerek kidolgozasaval és alkalszaval sikerilt

eredményeket elérni a kovetkeerileteken.

Sikbeli poligonrendszerek topoldgiai vizsgalatai (Zoldos 2004a)
Sikbeli poligonrendszerek kézil a trivalens poligéidzatok topoldgiai vizsgalataival
foglalkoztam, ahol az egy csomdépontban talalkore eama mindig 3. Az Aboav-torvény
tartalmi jelentését fogalmaztam meg.
Az Aboav-torvény adott poligon (sejt) oldalélsza(npés az etskoordinaciés szférgjanak az
atlagos oldalélszama (m(n)) kozoétt allapit meg ékgygeést (Aboav 1980, 1983):
nm(n) &éf-a)n +(Ma +l2

Az ‘a’ paraméterre (az Aboav-paraméter), a rendszerenjgll allandd, amelyre korabban
0,5 és 1,8 kozotti értekeket talaltak kulonbd@nyagszerkezetek poligonmintazatgin.az
oldalélszdm szorasnégyzete.
Aboav a fenti dsszefliggést kisérleti uton allapatonheg, és jO kozelitéssel igaznak talalta
szappanhabok és keramia csiszolatok mintazataisoriidan j0 kozelitést allapitottak meg
mas anyagok mintazatainak tanulmanyozasaval, @ibdiai széveteken (Mombach 1993), a
Bénard-Marangoni dvezetési strukturakon (Cerisier 1996), random Voromalézatokon
(Boots 1985, Zsoldos 1999), magneses folyadékokdmatain (Elias 1997), a ferromagneses
Ising modell segitségével generalt mintazatokongeay 1992, Caer 1991). A topoldgiai
térvény megfeld valtozata a haromdimenzios poliéderrendszerel€lesetis ismert (Fortes
1995, Zsoldos 2001).
Az Aboav-torvény kozelft jelleggel érvényes, €és megmutattdk azt is, hogeegsetekben
az eredeti formulatdl elté¢y mobdositott, tobb paraméteres 06sszefliggésekkeb job
kozelitésekhez lehet jutni (Réti 2005, Hilhorst 00
Vizsgalataim eredményeként arra a megallapitasoétgum, hogy Aboav eredeti formulajanak
egyértelnien megfogalmazhatd tartalmi jelentése van, amddglraas a poligonhalézatok
topoldgiai jellemzésére, osztalyozasara aszerogy milyen sejtkapcsoldédasok vannak jelen
a rendszerben. Megmutattam, hogy az Aboav-pararagteredetileg talalt 0,5 és 1,8 kozotti
ertékkészlettel szemben jéval szélesebb skalant fehetrtékeket, és ennek megféleh
szétvalaszthatok a kulonkHzellemz sejtkapcsolodasokat tartalmazé poligonhélézatok
fajtéi. Az Uj tudoméanyos eredmények kozil ad &lét tézis vonatkozik erre a témakorre.
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Szén nanocé elagazdsok modellezésének jeldisége és ézményei

A szilard testekben &lorduld legeésebb kémiai kotés a grafitrétegen belll a széndtomo
kozotti sp kémiai kotés (Coulson 1952, Demczyk 2002), enogvé a ma ismert legesebb
szildrd anyag a grafén. A graféilvaldo szarmaztatas (grafén szalag feltekeréseft miszén
nanocsovek azok az anyagok, amelyeknek a szilzadségkozeliti a grafénre meghatarozott
elméleti maximumot (Demczyk 2002, Yu 2000a-b). Atrém magas szilardsag szokatlanul
nagymeértél rugalmassaggal parosélz egyenes szén nanocsévek rugalmassagi modulusat
mind elméleti uton, mind pedig mérési eredményelbl,2TPa értékre becsulik (Liu 1998,
Lorie 1998, Ryoo 2007). Hisorban e két emlitett rendkivili mechanikai tulajgg miatt
hasznaljak a szén nanocsoveket kulobkd@mpozitok adalékaként (Andrews 2004, Coleman
2006).

Az egyik legizgalmasabb feladat a szén nanoszetdezelektromos tulajdonsagainak a
vizsgélata, ugyanis a kulonk®zszerkezetek a legvaltozatosabb elektromos visétked
mutatjak. A valtozatos elektromos viselkedésnekakapja az, hogy a szén nanocsovek
feltekerésének orientacioja egyértébn befolyasolja az egyfald nanécslektromos
tipusi nanocsovek kozil azonban csak minden hakmdgen, a tobbiek félvezét
tulajdonsaggal rendelkeznek (Saito 1992). A kirél@ocsovek esetén a kiraliths mértéke
hatarozza meg a nanécgselkedését (Xinghui 2004).

Elektromos viselkedés szempontjabdl éltéiselkedés8 nanocsdvek csatlakozasai kozott
keresik intenziven a félveZeteszkdzok U(j, nanoméfetcsaladjanak az alapelemeit.
Viszonylag koran sikerilt mérni, hogy egy cikkcadk egy karosszék tipusu agbdl allo szén
nanocé konyok egyeniranyitdé diaddaként képes viselkedfao( 1999). Szén nanagsy-
elagazasokon is egyeniranyito jelleget mértek (Bapaulos 2000) és szamoltak (Andriotis
2001c) az el probalkozasokkal. Kébb a kvantumfizikai alapokon nyugvo Green-
fuggvényes szamitasokkal megmutattak, hogy léteohgdn Y-elagazasok, ahol az aram-
feszlltség karakterisztika mar aszimmetriat muatd¢iotis 2002, Ponomareva 2003). Végul
mérésekkel is igazoltak az Y-eldgazasok esetébeaszimmetrikus aram-fesziltség gorbét
(Bandaru 2005). Az aszimmetrikus aram-fesziltségaktarisztikak megtalaldsaval
bebizonyosodott, hogy a szén narfocg-elagazasok alkalmasak nemcsak nanomiéret
kapcsolok, hanem nanomérelogikai aramkorok alapelemeinek a kialakitasara(\Wei
2008). Az ipari méretekben is alkalmazhatdéaélitasi modszereket intenziven keresik (Li
1999, Kénya 2002, Heyning 2005, AuBuchon 2006, 2607, Fu 2009).
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Mind a mechanikai, mind pedig az elektromos visg#iee tanulmanyozdsa a szén
nanoszerkezetek esetében nagymértékben tamaszé&ldéleti kutatasi eredményekre. A
kilonbd®d szamitasoknak, analiziseknek és szimulaciOknalalapja minden esetben a
szerkezet néhanyszor szaz vagy ezer atombol aliteliyey amelynek az elkészitése nehézkes
és hosszadalmas. A modellezés jélséyét hangsulyozza az is, hogy folyamatosan Gjabb
szén nanoszerkezetek létezésére 8myelre hivjak fel a figyelmet, amelyek esetében a

szerkezetet efsalkalommal doriten modellek segitségével mutatjak meg.

Nanocd elagazasok szarmaztatasa sikbeli trivalens sejtrdazereksl (Zsoldos 2004b,
2005)

A szén nanods elagazasok szerkezetileg gorbilt fellletekhezzked poligonhal6zatok,
amelyek a legtobb esetben 6t-, hat- és hétszéfehlmak. Az 6tszogek a lezart nanécs
végaddéseknél, a hatszogek a narogsalastokon, a hétszogek pedig a nafoégak
csatlakozésainal taladlhatok. Mivel tehat a kis ddadmu 6tszogek és a nagy oldalélszamu
hétszogek egymastol elkulonilt csoportokban helgdrkk el, a sikbeli poligonhaldzatokkal
valé kapcsolat az olyan mintazatoknal kereshehol az Aboav-paraméter negativ, vagy
nulla.

Sikbeli poligonmintazatokbdl definialt csempék hadatan alapuld szerkesztési moédszert
dolgoztam ki, amely alkalmazhaté a legkulontiiiz homogén és heterogén szén nafhocs
elagazasok modelljének megszerkesztéséhez. Az Bl épusu alapcsempéket a legkisebb
atménji, félgbmbszer alakzattal lezarhaté karosszék és cikkcakk tipzgi nanocsdvekhez
definialtam (4.1.4bra). Hogyha a csempék mintazatéd csomépontok helyére az-ss
kémiai kotéssel definialt szénatomokat képzelin&jdna kotési energiak minimalizalasaval
kiszamitjuk az egyensulyi helyzetet (relaxaltatpjukzerkezetet), akkor kiadodik a megfelel

karosszeék és cikkcakk tipusu szén nabassitlakozas.

4.1. abra Az Al és B1 tipusu csempék és a relaxatkezetek. A hétszogek szirkek, a

hatszdgek fehérek, az 6tszégek feketék.
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Az Al és B1 csempékkel és mddosulataikkal kilogb&idagazdsok szerkesztéseit mutattam
meg. Ezek kozll az 6sszefoglaladsban a 4.2. abraatokupéldat heterogén tetraéderes
elagazas szerkesztéseére, amely harom cikkcakkyékaegsszék tipusu szén nandzd all.

A szerkesztés alapja az, hogy az Al és Bl csemijiék lkétszoges diyrtiinek modositasaval
kilonbdz modositott csempék definidlhatok. A példa esetédoedl és B1 csempéken 3
hétszdget hatszoggel helyettesitettem, ezekkeérifirta szerkesztés a 4.2. abra szerint.
Hogyha a nyillal jelzett éleket egymashoz illedztjakkor a tobbi él illeszkedésével és a
kiadodo rések kitdltésével, relaxacio utan megKagyobb oldalon lathatd szerkezetet. A
papirmodellen vastag vonallal a csempék kontunanidthatok. Mivel az abran lathaté
csempék kontarvonala megegyezik, ezért a szerkezdirmelyik ag cseréllieellentétes
tipusu nanocsrel.

4.2. abra Harom cikkcakk és egy karosszék tipuén Banoas eldgazas szerkesztése

A csempék moédosulatainak definialasahoz az Al ésdInpe hétszoges kéilgyiriinek
modositasat engedtem meg, a hétszogésigyoddositasaval ugyanis a hatszéges nanocs
palast és a lezarasra szolgal6 6tszdges félgontbaladzat megmarad. Példat mutattam arra,
hogy ha a csempék mintazataiba Ujabb hatszogé&sttiink be, akkor a mdodszer alkalmas
nagyobb atmeéji nanocsovek elagazasainak szerkesztéséhez.

A csempés modszer bemutatasaval a korabban isikbelisnanocé elagazasok (ahol a

nanocsovek tengelyei egy sikban vannak) fajtaitiseereztem, a térbeli elagazasok (ahol a
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nanocsovek tengelyei nincsenek egy sikban) léteatgéalkalommal, ezzel a médszerrel
mutattam meg. A harmadik, negyedik és 6todik téaisatkozik erre a teriletre.

A jelen értekezésben bemutatott csempés szerkeszdélszer definialasa utan Emre Tasci,
az Ankarai Egyetem fizikusa volt az, aki a nagyabbébji csovek rendszeréhez kidolgozta
a csempés szerkesztések algoritmusait (Tasci 200Fajellett mechanikai hajtasok
nanomodelljeit dolgozta ki ugyancsak a csempés mabdakalmazasaval (Tasci 2007b).
Tetsdleges kiralitasu Y-elagazas modelljének létrehdzézsaltalanos mdédszert dolgoztak ki
(Laszl6 2007), az alakra vonatkoz6 matematikai iaisal alkalmaztak a szénatomok

Descartes-koordinatainak a meghatarozaséra (Gr&nes).

Nanocsotvek csatlakoztatasa szén nanostrukturakhoZgoldos 2007)

A csempés modszer alkalmazasat megmutattam cikkaedkkkarosszék tipusu szén
nanocsoveknek tetsleges szén nanoszerkezethez vald illesztésénél isatlakozas
helyénél ki kell jeldIni azt az alakzatot, amelyreekontirvonala megegyezik valamelyik A1,
B1 vagy modositott csempe konturvonalaval. A csemakéa kijeldlt helyre valo
behelyettesitése utan relaxacios algoritmus fefatdl megkapjuk a csatlakozas realis

szerkezetét. A hatodik tézist fogalmaztam megkaliejezetil.

Szén nanocé Y-elagazasok halozatai (Zsoldos 2010)

Ez az alapjdban szintén modellemunka az els |épés annak bizonyitdsahoz, hogy
tetsdleges sikbeli poligonmintazat megszerkes#ise&n nanocsovekballd halézatként. A
sikbeli poligonrendszerek kozil a trivalens rendsizeesetét vizsgaltam. Ha ezeket a
rendszereket szén nanocstvek halozatabol akarjgszekeszteni, akkor az élek helyére
egyenes szén nanocsovek kertlnek, a csomoépontekizy pzén nanoésY-elagazasokkal
kell helyettesiteni. Ennek megfaleh az Y-elagazasok alap@dtapcsolasait mutattam meg.
Két-, harom-, vagy tobbagu nanokdrdk halmazat d@dfaam, ahol két, harom vagy tébb Y-
elagazast kapcsolunk 6ssze olyan modon, hogy e@jt adeldgazasnak két-két aga
csatlakozik a szomszédos Y-elagazas(ok) egy-egyoaga harmadik ag pedig szabadon van
hagyva. Az alapkapcsolasok halmazanak definialdaaszén nanoéselagazasok rendkivil
érdekes elektromos viselkedése miatt — motivalfaihielméleti és kisérleti kutatasi témakat
nanoaramkor tervezési célokkal.

szerkesztett nanokdrokben a beépitett elemek sadnszerkezetbe valo beépités geometriali

kényszert jelent, és emiatt a nanokdrokbe épitetnek stabilitisa cstkken a szabadon
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hagyott Y-elagazasok és konydkokhoz képest. Opiianrdl megvalasztott elemekb azaz
helyesen megvalasztott tengelyszogekkel rendélk¥zelagazasokbol és konyokakb
szerkesztett nanokdrok esetén a stabilitds csokkebh#-nal kisebb. A hetedik, nyolcadik és

kilencedik tézisben fogalmaztam meg az eredményeket

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

Az egyenes szén nanocsovek szakitdszilardsagamedtedl aton tértéé meghatarozasahoz
molekularis mechanikai modszereket hasznaltak. m&dekaz alapja az, hogy az atomok
kozotti koveroket a kémiai kotéseket leir6 energetikai potenaggdizények derivaltjabol
lehet szamitani. A legtdbb ilyen szamitasnal az iekys Brenner-potenciélt alkalmazték
(Belytschko 2002, Mylvaganam 2004, Duan 2007, Fag2@grawal 2008).

A Brenner-formulakban adott atomtavolsagnal egggpont van a potencialfiggvényen. A
toréspont megjelenése kevesebb gondot okoz a Brpobencial lefutdsan, mivel azt
leginkabb relaxaciés szamitasokra hasznaljak yéskbr legtébb esetben csak az egyensulyi
helyzet kozvetlen kornyezetében kell szamolni agliégpnyel. Annal nagyobb problémat
jelent azonban a toréspont a vele jaré hirtelen edekség valtozassal egyltt a
potencialfuggvény derivaltjan, tehat az atonti &rggvényen. Itt ugyanis nem lehet fizikai
jelenséggel megmagyarazni a hirtelen meredekségéstt, de emellett az atomider
A toréspont és a hirtelen meredekségvaltozas Wés#ie egy korrekcidés flggvényt
alkalmazasat javasoltam. A korrekciés fluggvényt ak &ényszerfeltétel miatt szabad
paraméterekkel rendelk&polinomokkal adtam meg, amelynek aénsle részben az, hogy a
polinomok kdnnyen derivalhatoak és konnyen kezékhetzamitdogépes algoritmusokban,
részben pedig, hogy a szabad paraméterek segitséa\atomi €f fliggveny illeszthét
mérési eredményekhez. Megmutattam a korrekciés em®agl modositott Brenner-
potencialfiggvénynek az atomid&rszamitasahoz sziikséges helyes lefutasat. Az egyen
szén nanocsoveken méréssel meghatarozott szakitdsaghoz (Demczyk 2002, Yu 2000a,
Yu 2000b) végeztem el az illesztést.

Az atomi ebBbk szamitdsahoz kialakitott maodositott Brenner-potdos maodszerrel
algoritmust készitettem szén nanoszerkezetek hip@dacidjara. Az () algoritmust szén
nanoc$ elagazasok hélézatan futtattam, és ennek az ers@inél megmutattam, hogy az
egyenes szén nanocstvek egyetlen irAnyban (terdgjiian) mutatott kimagaslé szilardsagi
tulajdonsagai a nanogs halézatok esetében egyidiejg tobb orientacios iranyban
detektalhatok.
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A kllbénbdd nanoszerkezetek esetében a kilodhdechanikai terhelésvizsgalatok ma még
vagy nagyon koltségesen, de nem elég pontosan, eggaitalan nem is végezlhiktel. A
hazasszimulacié algoritmusanak a jeteséige tehat nagy, hiszen koltséges, vagy nem
kivitelezhed vizsgalatokat lehet velluk kivaltani. A tizedik astizenegyedik tézis foglalja

dssze az eredményeket.

4.1. Uj tudomanyos eredmények

1. tézis: Sikbeli trivalens poligonhalézatok esetében az Akmmraméter a kordbban

meghatarozott intervallumnal szélesebb intervallambehet fel értékeketoo<a<4.

2. tézis: Sikbeli trivalens poligonhélozatok esetében azaAdparaméter alkalmas a rendszer

jellemzésére a dominalo sejtkapcsolodasok fajeiisiz

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

* Az Aboav-paraméter pozitiv értékei esetében a kis éagy oldalélszamu
poligonok egymas mellett, véltakozva, lancokban yvalgal6zatokban
rendeddve jelennek meg.

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

4. tézis: Az Al és Bl csempéknek az alabbi szabalyok szddimlbkitott mddosulatai
alkalmazhat6k a csempés szerkesztési modszerben:

« A kilss hétszbges dytben barmely hétszog(ek) helyettesidiiiex
hatszd(ek)kel.

* A Kkulss gyarabsl barmelyik poligon elhagyhato.

* A mintazat kdzé Ujabb hatszogek illesztiket amellyel nagyobb atmgi

nanocsovekdl allo elagazasok szerkesztése oldhaté meg.
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5. tézis: Kulonbod Gj térbeli (ahol a nanocsévek tengelyei nincsesgk sikban) homogén
és heterogén szén nandéedagazas szerkezeteket, példaul tetraéderes asdekes
szén nanocdselagazasokat definialtam a csempés szerkesztészerédel.

6. tézis: Tetsdleges szén nanoszerkezet modellben az Al, B1 céewagy modosulataik
kontlrvonalaval azonos konturvonallal rendetkaiakzat helyére behelyettesithet
egy cikkcakk vagy karosszék tipusu narbocsatlakozas.

7. tézis: Szén nanods Y-elagazasok eés konyokok elemdiba sikbeli trivalens
poligonhalézatok  alapegységeinek  megtelel agynevezett  nanokorok
szerkeszthék. Két-, hdrom és tobbagl nanokorék halmazéat ddfarin Y-
elagazasok 6sszekapcsolasabdl ugy, hogy mindeazéigigan két ag kapcsolédik a
szomszeédos elagazas nanocsoveihez, a harmadikndgrezabad.

8. tézis: Szén nanodésY-elagazasok és konyokok szamara a nanokdrokbe bedpités
geometriai kényszert jelent, amelynek kdvetkeztébeanokdrokbe épitett elemek
stabilitasa gyengll a magara hagyott elemek stakdihoz képest. Optimalisan
megvalasztott elemekh azaz helyesen megvalasztott tengelyszdgekkeketkez
Y-elagazasokbol és konyokakb szerkesztett nanokorok esetén a stabilitas
mértékének, azaz az egy kémiai kotésre jutd atlkgtEsi energianak a csokkenése
1%-nal kisebb.

9. tézis: Kozel azonos atm@i egyenes szén nanocsovékallé nanokoroknél a cikkcakk
tipust nanods agak aranyanak névekedéseével az egy kémiai kopéereitlagos
kotési energia értéke is ndvekszik.

10.tézis: A kémiai kotések energidjat meghataroz6 Brenneeqmdélnak az atomi &k
szamitasara valé hasznalatanal a levago fuggvémpftfunction) helyett az alabb
definialt f(r) korrekcios fuggvény alkalmazasaval eredeti potencialfiggvényen
jelenléws nemkivanatos téréspont, valamint a derivalt fuggeét megjelet
nemkivanatos hirtelen meredekségvaltozas kikiishelkiol

o-[i
2 ' T - 2
ahol r az atomtavolsag=R45A, R=2 A.
Az fi(r)=aptar+ar’+asr+as® és §(r)=bg+bir+bor’+bar®  polinomokban szerepl
paraméterek az alabbi rekurziv formulakkal szanbtha
b, = _ 3
2(R,-R;)
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a = 3f; =3-d(R; -R,)+6b,(R, - RT)Z(RT -R)
* (R, _R1)4

_4a|R? -R} - 3R%(R; ~Ry)|+ 3,(R, ~Ry) +d
% 3(R; _R1)2

B -3Rr

2a —3aRr —6aRr’

1& d —2aR; —3aR*—4aR;’

15 d —2bR; -3sR,
c@l-aR;— aR:*— &R’ — aRy’
& —biR; — bR — &R,

A fenti formulakban R és f szabad paraméterek, amelyek mérési eredmények
felhasznalasaval hatarozhatok meg.

11.tézis: A huzasszimulaciés vizsgalatok arra engednek k@ézéditni, hogy az egyenes szén
nanocsovek egyetlen iranyban (tengelyiranyban) totitkimagaslé szilardsagi
tulajdonsagai a nanoehalozatok esetében egyitliejg tobb orientacids iranyban
detektalhatok.
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