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A = Angstrom (107 méter)

AFM = Atomic Forced Microscop = atomerd mikroszkop

CNF = Carbon Nanofiber = nano szénszal

CNT = Carbon Nanotube = szén nanocsd

CvD = Chemical Vapor Deposition = kémiai gézbazisu lebontas

DTMM = Desktop Molecular Modeller = Egyszerti molekula-modellezé

GPa = Giga Pascal (10° Pascal)

HRTEM = High-resolution transmission electron microscop = nagy
felbontasu transzmisszios elektronmikroszkop

MPa = Mega Pascal (10° Pascal)

MWNT = Multi-Walled Nanotube = tobbfali nanocsé

nm = nanométer (10'9 méter)

SEM = Scanning Electric Microscope = Elektromos Pasztazo
mikroszkop

STM = Scanning Tunneling Microscope = pasztaz6 alagutmikroszkop

SWNT = Single-Walled Nanotube = egyfali nanocs6

TPa = Tera Pascal (10" Pascal)

UHMWPE = Ultra High Molecular Weight Polyetilene = Ultranagy
Molekulasulyt Polietilén
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BEVEZETES, CELKITUZES

1. BEVEZETES, CELKITUZES

1.1. A valasztott témakor jelentosége

Dolgozatommal egyrészt atfogd képet szeretnék nyujtani a szén
nanoszerkezetek tulajdonsagairdl, alkalmazésair6l, masrészt bemutatom
tudomanyos munkassagom eddigi eredményét.

Napjainkban egyre tobbet hallani a nanotechnolédgiai forradalomrol.
Nem is olyan régen a miniatiirizalasban a legjobb eredményt még az olyan
sziliciumalapi mikrocsipek jelentették, amelyekben a legkisebb elemek az
ezredmilliméter tartomanyaba estek. A tudomany fejlédése kovetkeztében
azonban ma mar a milliméter milliomodrészénél is kisebb méreti
objektumokat, azaz akar magukat az egyes atomokat is latni lehet, sét
manipulalni tudjuk azokat. Mindez az anyagvizsgalati modszerek, elsésorban
az elektronmikroszkopok, illetve a kiilonb6z0 pasztazd tliszondas
mikroszkopok (pasztazo alagitmikroszkop = scanning tunneling microscope
= STM; pasztazd atomerd mikroszkop = atomic force microscope = AFM)
hihetetlen fejlédésének koszonhetd. A szemiink lattara kibontakozd és a
sz¢les teriiletet feloleld nanotechnoldgiaban kulcsfontossdgiiak a szén
nanocsovek. Az egyfalii szén nanocsé egy nagyon Kis atmérdji, beliil iires
egyenes henger, amelynek a ,faldn” helyezkednek el a szénatomok.
Elnevezésilik onnan ered, hogy a henger atmérdje a nanométeres tartomanyba
esik, vagyis ezek a csovek négy nagysagrenddel vékonyabbak az emberi
hajszalnal. Ez azt jelenti, hogy a keriileten, a cs6 tengelyére merdlegesen
korbehaladva legfeljebb néhanyszor tiz szénatomot taldlunk. Ugyanakkor
hosszuk tipikusan tobb tiz- vagy szazezerszer nagyobb vastagsaguknal.

Szén nanocsoveket eldszor fullerének, azaz a ,,buckyball” el6allitasa
soran figyelte meg lijima, 1991-ben. Ezek azok a molekuldk amit a
focilabdara hasonlitanak. A gombét hatvan darab szénatombol allo 6t és
hatszog gylriik alkotjak (1. &bra).

1. abra: Fullerén molekula (Buckyball)
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Az ivkisiiléses elparologtatdshoz hasznalt grafitrad feliiletén
keletkezett kormot vizsgaltak elektronmikroszkoppal. A felvételeken
koncentrikusan egymasba agyazott csdveket lehetett latni, amelyek szama
esetenként a tizet is meghaladta. Az ilyen tobbfali szén nanocsovek kiilsé
atmérdje 2 és 20 nm kozé esik, a szomszédos falak tavolsaga =~ 0,34 nm,
vagyis annyi, amennyi a grafit parhuzamos rétegei kozotti van der Waals-
tavolsag. A Kutatasok a 90-es évek kozepén indultak meg, amikor lehetové
valt egyfali szén nanocsovek eldallitasa megfeleld katalizatorral adalékolt
grafit 1ézeres elparologtatasaval. A szén nanocsdvek eldallitdsa manapsag
leggyakrabban valamilyen széntartalmi gaz katalitikus elbontasaval
(chemical vapor deposition = CVD) torténik. Ennél az eljarasnal a
katalizatorrészecskéknek egy hordozora vald megfeleld rdhelyezésével a
1étrejové mintazat akar tervezhetd is, példaul egyenletes stiriiségli ,,erd6”
hozhat6 Iétre szén nanocsovekbdl. Eldallitottak mar centiméteres hosszusaga
nanocsovekbdl allo erdot is, gyufaskatulya-méretben.

1.2. Feladat meghatarozas

Dolgozatomban a szén allotropok egyik specialis modozataval a szén
nanocsovekkel ~ foglalkozom. A nanocsoveknek a  mechanikai
tulajdonsagainak vizsgalatat tliztem ki célul. Be szeretném mutatni, hogy
miért van a szakirodalomban olyan nagy, tobb nagysagrendi eltérés a kisérleti
uton mért szakitoszilardsag és a matematikai modszerekkel szamolt értékek
kozott. Ravilagitok arra, hogy ha a nanocsoveket épitéelemként hasznélva
kiilonboz6 halozatokat, szerkezeteket allitunk eld, hogyan vihetd at az extra
mechanikai tulajdonsdg a tér minden iranyaba. Egy 1) algoritmussal
megmutatom, hogy a szerkezetekben hogy lehet megtaldlni a gyenge
keresztmetszetet. Megmutatom, hogy a gyenge Kkeresztmetszet hogyan
valtoztathatd meg oly modon, hogy a szerkezet alapjaban véve nem valtozik,
csak a kotések rendezddnek at. Bebizonyitom, hogy a kiilonféle topologiaval
rendelkezd nanocsd eldgazasok mas és mas mechanikai tulajdonsaggal
rendelkeznek. Egy adott halozaton szemléltetem, hogy a tudatosan létrehozott
gyenge keresztmetszettel megépitett szerkezet hogyan viselkedik huzé
igénybevétellel szemben.

1.3. Célkitiizések

- Be fogom bizonyitani a kisérletekkel és szamolasokkal szemben
felallitott kovetelésem helyességét, miszerint a kiilonboz6 energetikai
potencial fliggvények hasznéalatdval Ilétrehozott szamitdogépes
modellek viselkedése a lehetd legkozelebb all a valésaghoz.

- Egy rendszert fogok felépiteni, illetve kifejleszteni, aminek az alapja
egy 1) szamoléasi modszer. Az ember nem csak teoretikusan latja azt,

6
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amit készit, hanem egy szimuléacioval le is tudja ellendrizni a kivant
mechanikai igénybevétellel terhelt modell viselkedését.

A topologiai elrendez6dés és a szilardsag kozti 0sszefiiggést fogom
megallapitani.

Meg fogom allapitani, hogy az egydimenzids szén nanocsovek extrém
mechanikai  tulajdonsagai mennyire vihetdk 4t  kiilonb6zo
csatlakozasok segitségével a haromdimenzios tér tobb iranyaba.

Meg fogom hatarozni, hogy egy nanocsé haldzatnak melyek a
leggyengébb pontjai, és hogy milyen viselkedése van a hal6zatoknak
hazd igénybevétellel szemben. A kiilonb6z6 elagazasok hogyan
hatarozzak meg a szerkezet mechanikai tulajdonsagat, valamint ezt
hogy tudom megvaltoztatni.
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2. SZAKIRODALMI ATTEKINTES

2.1. Szén nanocsoé elagazasok modellezésének elézményei

2.1.1. Szén nanocsoves szerkezetek

Az egyenes szén nanocsovek felfedezésiik ota (Iijima 1991) a
nanoanyagok kutatdsanak kozéppontjaban allnak, elsdsorban kivételes
mechanikai (Treacy 1996) és elektromos tulajdonsagaik miatt (Saito 1992,
Mintmire 1992). Az egyenes szén nanocsoveknek két alapvetd csoportja van:
egyfala és tobbfalu nanocsovek.

Az egyenes, egyfali szén nanocs6 — szerkezetét tekintve — egyetlen
grafitréteg (grafén) hengerré tekerésével nyert alakzat. A tobbfalu szén
nanocsd tobb, koncentrikusan egymasba helyezett, egyfali csébdl épiil fel.
Az egyfall szén nanocsdvek a grafitsik feltekerésének orientaciojatol
fliggden harom csoportba sorolhatok: karosszék, cikk-cakk ¢és kiralis
nanocsovek, (2. abra), (Kiirti 2007).

2. abra.: Nanocsovek szerkezeti modellje: a) egyfala; b) tobbfalu;
Nanocsofajtak: c) karosszék; d) cikk-cakk; e) kiralis

A szerkezetet a feltekerési vektor segitségével definialjak. Ezeket a
vektorokat a grafén hatszogmintazatan 1évé egymassal 60°-0s szoget bezaro
egységvektorok linedris kombindcidjaval lehet értelmezni. Az igy kapott
iranyvektorok a kiralitdsvektorok.(Bir6 2003).

Az egyenes szén nanocsovek felfedezése utan nem sokkal
megmutattak, hogy ha ot- és hétszogek is bekerlilnek a hatszoges
szerkezetbe, akkor Gjabb szén nanostrukturdk is eldfordulhatnak, 3-6. abra.
Bizonyitott tény, hogy léteznek szén nanocsd konyokok (Dunlap 1992) és Y
elagazasok (Chernozatonskii 1992, Andriotis 2001a), amelyeknek az
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eléfordulasat, kiilonb6z6 szimmetrikus és aszimmetrikus fajtait kisérleti uton
elészor magyar kutatok igazoltdk (Bird 2002, Osvath 2002), 3. abra. Szintén
magyar kisérletekkel figyelték meg az egyfala (Birdé 2000a) ¢és a tobbfalu
(Amelinck 1994) nanocs0 tekercseket és kettds spirdlokat (Biré 2000b, Su
2002, Ding 2003), 4. abra. Talaltak tovabba X- és T- elagazasokat (Terrones
2002, Ponomareva 2003, Menon 2003). Modellezéssel mutattdk meg a
toruszok (Ihara 1993, 1995) szénatomokbol allo szerkezetét, 5.4bra.

Az egyenes szén nanocsdvekhez hasonldan feltérképezték az 6t-, hat-
¢és hétszogekbdl allo kiilonbozod sikbeli poligonmintazatok feltekerési modjait
¢és tulajdonsagait is. Az 6t-, hat- és hétszogekbdl allo un. haeckelite vagy
azulenoid egységekbdl allo csdszerkezetek valtozatos alakzatokat vehetnek
fel 6.a. abra, valamint az Y elagazasokhoz hasonléoan a T elagazasok
szerkezeti felépitését is bemutatom a 6.b. dbran (Terrones 2000, Laszld
2001, Bir6 2002b, Lambin 2003, Laszl6 2004)

3. abra: a) Y elagazas szerkezeti modellje, az egyik hétszog kiemelve;
b) egyfalil Y elagazasrol készitett alagutmikroszkopos felvétel (Biro, 2002a)

4. abra: a) Tobbfala szén nanocsé spiral (Bir6 2003),
b) Szén nanocs6 "duplaspiral” (Bird 2002b)
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6. abra: a) Haeckelite szerkezet modellje és STM képe (Lambin 2003),
b) T-elagazasok HRTEM felvételei és modelljei (Terrones 2002)

A szén nanocsovek eldallitasanal — elsésorban az érdekes elektromos
tulajdonsag miatt — az elagazasok készitése és vizsgalata az egyik
legizgalmasabb feladat. Célzottan nanocsé elagazasok sokasaganak eldallitasi
modjait keresték. Aluminium hordozén CVD eljarassal tobbfali szén
nanocséd Y eldgazasok tombokbe rendezett sokasagat sikeriilt eldallitani mar
1999-ben, 7. abra (Li 1999). Az clagazasok készitésének egy lehetséges
modjaként mutattdk a szén nanocsovek kémiai reakcidkkal torténd
Osszekapcsolasat. A nanocsovek eldallitasanal sziikségszerli tisztitas sordn a
felnyitott nanocsd végeken kiilonb6zd, oxigéntartalmu funkcids csoportok
jonnek 1étre (Zhang 2000). Ezeknek a funkcids csoportoknak és a nanocsd
paléston 1étrehozott funkcids csoportoknak a kémiai reakcioival hoznak létre
kiilonbozo T, Y, X formaju elagazasokat (Konya 2007). Az Y elagazasok
tomeges, olcsd eldallitdsi modszereinek vizsgalata az utdbbi években
intenziven megindult. Y elagazasok véletlen rendszerét sikeriilt noveszteni

11
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aeroszolos technikaval, szénnel reagens
gazok €s hidrogéngéz magas
homérsékletii  kozegében, katalizator-
prekurzorként fémsokat alkalmazva, viz
befecskendezéssel  (Heyning  2005).
Aluminiumoxid hordozon molibdénnel
O0tvozott  vas  nanoszemcséket  mint
katalizatort alkalmazva CVD eljarassal
ugyancsak Y elagazasokban gazdag
mintat sikeriilt eléallitani (Choi 2005). Y
elagazasok sokasagat tartalmazo mintat
mutattak a plazmaval fokozott CVD
modszerek eredményei is (AuBuchon
2006). Fa struktarajac Y elagazasok
rendszerét  nyerték  ferrocén  ¢és
benzéndiklorid keverékének specialis - "
kezelésébdl (Yao 2007). Legutébb a CVD eljdrdssal novesztett ¥
. : elagazasok SEM felvételei,
metan katalizator nelkili, c: a tdmbbél kiemelt Y elagazas
mikrohullimmal  kivaltott = bomlassal TEM felvétele (Li 1999)
szintén Y elagazasok sokasagat sikertilt
Kimutatni (Fu 2009).
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-7. ébr;l a,b: Aluminium hordozén

2.1.2. Szén nanocsovek mechanikai tulajdonsagai

Két rendkiviili médon érdekes mechanikai tulajdonsagot kell kiemelni
az egyenes szén nanocsovek esetében, az extrém magas szilardsagot, amely
szokatlanul nagymértékii rugalmassaggal parosul.

Az egyenes szén nanocsdvek szakitdszilardsdgat néhanyszor 10 és
300GPa kozotti értékre becsiilik (Treacy 1996, Belytschko 2002, Duan
2007), amelyet nagysagrendileg mérésekkel is sikeriilt igazolni (Demczyk
2002, Yu 2000a-b). Mivel ennek a tulajdonsagnak a targyalasat a 3.
fejezetben kiilon részletezem, ezért itt csak érintdlegesen emlitem meg.

Az egyenes szén nanocs0 masik kivaldo mechanikai tulajdonsagai a
rugalmassagi modulus. Mind elméleti uton, mind mérési eredményekbdl 1-
1,2TPa értékre becsiilik (Liu 1998, Lorie 1998, Ryoo 2007).

Az eddigi kutatasi eredmények azt mutatjak, hogy a szén nanocsdvek
rendkiviili mechanikai tulajdonsagaik miatt kiilonleges tulajdonsagi
kompozitok €s ujszerli eszk6zok, pl. szenzorok létrehozasat teszik lehetdveé
(Ando6 2006).

Elsésorban a két emlitett rendkiviili tulajdonsdg miatt hasznaljak a
szén nanocsoveket kiillonbozd kompozitok adalékaként (Andd 2008).

12
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A miianyag kompozitokkal kapcsolatos eredményekrél hasznos
Osszefoglalas talalhato 2004-ig bezardlag (Andrews 2004), majd egy késébbi
munkaban is (Ando 2008). Az 1. tablazatbol a 2004-ig terjed6 iddszak
eredményeibdl roviden Osszefoglalva azt lehet latni, hogy a miianyag
matrixoknak 1-5%-nyi szén nanocs0 adalékkal mind a rugalmassagi
modulusat, mind pedig a szilardsadgat jelentOsen, 25-200%-kal sikertilt
megndvelni.

1. tablazat: Szén nanocsovekkel adalékolt mianyag kompozitok kisérleteinek eredményei

(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 50Jlg  ~100%
MWNT  PS Swt% DMA +49%
(25°C)  (aligned)+10%

(random)
MWNT  PE-B AFMF
MWNT UHMWPE | wt% Tensile  +25% +48%  +25% +150%  +60 to +140%
SWNT  PAN 4wt% AFM? ~+100%
CNF PMMA Swt% Tensile  +50% +200%¢ =37.5%
MWNT PMEMA [ wt% DMA +200%

A 2004 ota eltelt iddszakban inkabb a hatékonysagon tudtak javitani,
amely azt jelenti, hogy egészen kis mennyiségii szén nanocsd adalékkal is
hatarozott eredményeket sikeriil elérni. Figyelemre méltd Osszefoglald
munkdban fogalmaztak meg, hogy az évek elteltével mindig kevesebb szén
nanocs6é adalékkal sikeriil ugyanazt a mértékli javulast elérni a milanyag
kompozitok szilardsagi tulajdonsagaiban (Coleman 2006). A 8. abran arra
latunk példat, hogy mar 0,5 tomegszazalék szén nanocsd esetében is kb.
kétszeresére javithatd az epoxigyanta matrix szilardsaga (Ci 2006).
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8. abra: Kis mennyiségli szén nanocs6 adalékkal elért szilardsagjavitas

A szilardsagi és rugalmassagi tulajdonsdgok javitdsa mellett
(esetenként azoknak a rovasara) mas kiilonleges célokkal kapcsolatosan is
sikeriilt jo eredményeket elérni, pl. a h6tagulasi (frocesontési technologiaknal
a zsugorodasi) tulajdonsagokban (Chae 2005), elektrokémiai korr6zioallosagi
tulajdonsagokban (Zeng 2009).

A miianyag kompozitok elektromos vezetOképessége a szén nanocsd
adalék aranyaval er6sen valtozik. A véltozas jellege olyan, hogy a nanocsd
aranyanak egy kiiszobértékénél ugrasszerlien megnd a vezetoképesség. Ez a
nagysdgrend még nem teszi kimondottan elektromos vezetévé a
milanyagokat, inkabb csak az elektrosztatikus feltoltddési tulajdonsagot
javitja pozitiv irdanyban. Példaképpen: polisztirol matrixnak kb. 0,5
stlyszazalék szén nanocs6 adalék mellett a vezetdképessége ugrasszeriien,
legalabb 10 nagysdgrendet novekszik, mely azzal magyarazhaté hogy a
polimer métrixban lesz olyan vezetd nanocsdszal mely végigfut a miianyagon
(Chang 2006).

Magyar kutatok is kivalo eredményeket értek el polimer
nanokompozitok kifejlesztésében. HoOre keményedd epoxygyantdk szén
nanocsdvel erdsitett kompozitjainak és hibrid kompozitjainak a mechanikai
és elektromos tulajdonsdgok szempontjabol optimalis technologiait
fejlesztették ki a Budapesti Miiszaki Egyetem Polimertechnologiai
Tanszékén (Romhany 2008, Romhany 2009, Szebényi, 2010). Szén
nanocsovek ipari mennyiségben torténd eldallitasara fejlesztettek ki 1) elvi
alapokon miikddo, sajat tervezésii reaktort a veszprémi Pannon Egyetemen.
Tobbfalu szén nanocsdvet, mint sajat terméket alkalmaztak sikeresen
polipropilén matrix(i nanokompozitok erdsitésére és az elektromos, valamint
a hétechnikai tulajdonsagok javitasara (Szentes 2010, Szentes 2011, Szentes
2012). Polimer nanokompozitok eldallitasanal hasonlitottak 0Ossze ¢és
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optimalizaltdk a szaraz ¢és a folyadékos keverési technoldgidkat a szén
nanocsoveknek UHMWPE, ultranagy molekulasulyt polietilén maétrixhoz
val6 adagolasanal, Dogossy 2012, Hargitai 2012).

Nagyon érdekes alkalmazdsa a szén nanocsdveknek az AFM
mikroszkopok tiijeként vald felhasznalas. Ezt a lehetéséget a szén
nanocsOvek idedlis tulajdonsagai tették lehetové, a kis atmérd, kedvezd
hossz-atméré arany, nagy rugalmassagi modulus, nagy szilardsag, jol
definidlt szerkezet, erds kémiai stabilitds. A kisérleteket megel6z0
kalkulaciok (Laszlé 1999) utan konkrét alkalmazasokkal lehet talalkozni
(Hafner 2001, Lee 2005, Buchoux 2009).

2.1.3. Szén nanocsovek elektromos tulajdonsagai

Az egyik legizgalmasabb feladat a szén nanoszerkezetek elektromos
tulajdonsagainak a vizsgalata, ugyanis a kiilonb6z6 szerkezetek a
legvaltozatosabb elektromos viselkedést mutatjak. Egyes félvezetd eszkdzok
részeként mar ma is alkalmaznak szén nanocsdveket, és azt becsiilik, hogy a
jovOben a nanoelektronika eszkozeit a legnagyobb valoszinliséggel szén
nanostrukturakkal fogjdk megvalositani.

A valtozatos elektromos viselkedésnek az alapja az, hogy a szén
nanocsovek feltekerésének orientacidja egyértelmiien befolyasolja az egyfala
nanocsd elektromos tulajdonsagait: minden karosszék konfiguracidja
nanocsO fémes viselkedésti, a cikkcakk nanocsdvek koziil azonban csak
minden harmadik ilyen, a tobbiek félvezetd tulajdonsdggal rendelkeznek
(Saito 1992). A kiralis nanocsovek esetén a kiralitds mértéke hatdrozza meg a
viselkedést (Xinghui 2004).

Elektromos viselkedés szempontjabdl eltéré nanocsovek csatlakozasai
kozott keresik intenziven a félvezetd eszk6zok 1), nanoméretli csaladjanak az
alapelemeit.

Viszonylag koran sikeriilt méréssel igazolni, hogy adott szén nanocsd
konyok, amely egy cikkcakk és egy karosszék tipust 4gbol all, egyeniranyitd
diaddaként képes viselkedni (Yao 1999), 9. abra. Az abran fent az a. és b.
részen a sziliciumdioxid feliileten az arany elektrodak kozé kifeszitett
nanocsé konyok lathatd, a c. rész a nanocsd konyok szerkezeti modelljét, az
also6 rész a mért karakterisztikat mutatja.

Szén nanocsd Y elagazasokon is egyeniranyitd jelleget mértek és
szdmoltak az elsé probalkozéasokkal (Papadopoulos 2000), 10. abra. A 10.
abra bal oldali részén az arany elektrodak kozé kifeszitett Y elagazas SEM
felvétele lathatd, a jobb oldali rész a mért karakterisztikat mutatja.

Adott szén nanocs6 vagy nanocsé elagazds aram-fesziiltség
diagramjanak elméleti uton torténd meghatarozasara a kvantumfizikai
alapokon nyugvo Green-fliggvényes modszert dolgoztdk ki. A moddszert
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eldszor egyenes nanocsoveken mutattdk meg (Andriotis

alkalmaztak kiilonb6z6 szén nanocs6 Y elagazasokon.

_| Upper segment
0
r

.
Across the ka

0 ) :'—_‘7' 2
vy

2001b), azutan

9. abra: Kiilonb6z4 tipusu agakbdl allo szén nanocsd kdnydk esetében diddaszerti
viselkedést mértek (Yao 1999)

Current (pA)

Az Y

elagazasok

esetében

UdbhbhodDilosmwwsono
T T

a  Green-fliggvényes
eredményeként eldszor — az elsé kisérletekkel (Papadopoulos 2000)
Osszhangban — azt kaptak, hogy a vizsgalt Y eldgazasoknak is egyeniranyito
jellegti karakterisztikaja van (Andriotis 2001c¢), 11. 4bra.

(a)

PRl

L4

A

modszer

10. abra Az 5. 4abran lathato Y elagazas karakterisztikus diagramjanak a mérése
(Papadopoulos 2000)

Kés6bb hasonld szamitasokkal megmutattak, hogy léteznek olyan Y
eldgazasok, ahol az aram-fesziiltség karakterisztika mar aszimmetriat mutat
(Andriotis 2002, Ponomareva 2003).
Végiil mérésekkel is igazoltak az Y elagazasok esetében az aszimmetrikus
aram-fesziiltség gorbét (Bandaru 2005), 12. dbra. Az 4bra bal oldalan a mérés
feliilnézetben, elvi rajzzal lathatd, ahol az Y elagazas 1, 2, 3 szamokkal jelolt
agai arany elektréddk koz¢é vannak fektetve. A jobb oldali rész a mért
gorbéket mutatja.
Az aszimmetrikus aram-fesziiltség karakterisztikdk megtaldlasaval
bebizonyosodott, hogy a szén nanocsé Y elagazasok alkalmasak nemcsak
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nanoméretli kapcsolok, hanem nanoméretti logikai aramkorok alapelemeinek
a kialakitasara is.

Az eddig ismertetett Y eclagazasok karosszék és cikkcakk tipusu
nanocsOvek csatlakozasaibol alltak. Tetsz6leges kiralitasu Y eldgazas
modelljének 1étrehozédsahoz altalanos modszert dolgoztak ki (Laszlé 2007),
13. abra, az alakra vonatkozd matematikai analizist alkalmaztak a
szénatomok Descartes-koordinatainak a meghatarozasara (Graovac 2008).

20 T ;
[, and I,
149 - N i
NI
20 -
b= ;
g I i%“‘,‘"g :’ii::l
ST RASsscesinely
i | Ry
9% 9
-20 L gt T
L
N P
-30 N W
—g -1 0 1 2
v, (Volts)

11. abra: A modellel mutatott Y elagazas Green-fuggvényekkel szamolt I-U
karakterisztikaja egyeniranyito jelleget mutat (Andriotis 2001c¢)

I (A

FIB-patterned e
Pt lead wire -1.54 o~ Pt -3V
e ‘
- ,X( -4\
=2.09 it/
xJ ¥ -5V
_25 T T T T T T
-3 -2 -1 0 1 2 3
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12. abra: Els6 alkalommal mértek szimmetrikus 1-V karakterisztikat szén nanocsd Y
elagazason (Bandaru 2005)
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13. abra: (10,0), (10,1) és (10,2) tipust nanocsdvekbdl allo Y elagazas modellje példa a
tetszOleges kiralitasu elagazasok eldallitasara szolgalo algoritmus alkalmazasara (Laszlo
2007)

A félvezetd technika szempontjabol elsésorban a szén nanocsd
elagazasok alkalmazési lehetdségei mertiltek fel, mint 6nallo, nanoméretii
félvezetd elemek lehetséges szerkezetei, ezzel parhuzamosan azonban mar
régota lehet talalkozni a gyakorlatban olyan félvezetd eszk6zokkel, amelyek
részegységként tartalmaznak egyenes nanocsoveket 14. abra, (Tans 1998). A
szén nanocsd részegységeket tartalmazo félvezetd eszkdzoknek, és a nanocsd
elagazdsoknak  egy  értékes -

ismeretanyagat tartalmazd  pmre R =
hasznos szakirodalmi L sibigee
Osszefoglaldas Wei cikke (Wei
2008). ate vokage (V:

A szén nanocso o

elagazasok irodalméban meg
kell még emliteni, hogy egyre
tobb esetben taldlkoznak térbeli
¢s haromnal tobb nanocs6bol
allo ugynevezett ,,multiterminal”
elagazasokkal a szén
nanocsovek eldallitdsa soran. A
15. abran a  kiilonbozé

elagazésokrol  késziilt SEM

felvételek kdzott latunk 14. abra: Tranzisztorok részeként mar régota

alkalmaznak egyenes szén nanocsdveket (Tans
1998)

I(nA)
o

-20 |

ilyeneket, pl. az dbra ’a’ és az ’f’
részén (Romo-Herrera 2007).
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Egyre tobb szerz6 szamol be hasonlo kisérleti tapasztalatokrol (Ting 2004,
Graner 2007, Liu 2007, Devaux 2009).

A haromnal tobb nanocsébdl allo térbeli csatlakozasok elektromos
viselkedését egyeldére elméleti uton, szamitdsokkal becsiilik. A négy
nanocsébOl  allé  tetraéderes elagazasok elektromos viselkedését a
savszerkezet, a DOS (density of state) diagramok szamitasaval mutattdk meg
(Nakada 2009).

15. abra: Kiilonb6z6 szén nanocsé elagazasok SEM felvételei kozott szerepelnek térbeli és
haromnal t6bb nanocs6bél allo elagazasok is (Romo-Herrera 2007)

A szén nanocsé elagazasok nanoelektronikai alapegységekhez valo
alkalmazéasanak legegyszeriibb modelljeit elméleti megfontolasok szerint
rendszerbe foglaltak (Zsoldos 2004, Zsoldos 2005, Zsoldos, 2011). A
nanoelektronikaban valo ipari alkalmazas legnagyobb korlatja jelenleg az,
hogy sem az eldallitasukra, sem a komplikaltabb szerkezetek elkészitésére,
de még a valogatasukra sem Iétezik jelenleg jol vezérelhetd, megbizhato ipari
alkalmazasra hasznalhaté modszer, technologia.

Nagyobb esélyt josolnak a kutatok jol miikédd ipari technologidk
megvalositasara a felfedezéséért (Novoselov, 2005) 2010-ben Nobel-dijjal
jutalmazott, egyetlen atomatmérdnyi vastag grafitrétegnek, a grafénnek a
nanoelektronikaban vald alkalmazasaihoz (Nemes-Incze 2008). A grafén
esetében szintén igaz az, hogy az elektromos viselkedés fiigg a
nanoalakzatok (T-, Y-, Z-elagazasok) eldallitasaira konnyebb ipari
alkalmazast talalni a sikbeli alakzat, a grafén esetén, mint a 3D nanocsdvek

19



SZAKIRODALMI ATTEKINTES

esetén. A kiilonboz6 alakzatoknak a grafénbol vald kivagasara iranyulnak a
grafén nanolitografiai kutatasok. Jelenleg két modszer pathuzamos fejlodése
figyelhetd meg. Az egyik modszernél az alagutmikroszkop tiijét hasznaljak
az alakzatok kivagasara (Tapasztd 2008). A masik modszernél mesterségesen
létrehozott pontszerti hibak koriil a SiO, hordozé oxigénjével kivaltott lassu,
kontrollalt oxidaciot, mint kémiai reakcidt hasznaljak az alakzatok
kialakitasara (Nemes-Incze 2010). Az elektromos viselkedés vizsgalata utan
a kilonbozé grafén nanoalakzatok egységeinek kombindcidéibol mar
nanoaramkorok tervezésével is probalkoznak (Areshkin 2007). A grafénbol
szabott nanoszalagok és nanoalakzatok esetén is vannak még sajnos korlatok
a nanoelektronikai megvalositasokhoz: az alakzatok szabasanak pontossaga
jelenleg 5nm, tehat kb. egy nagysagrend hianyzik ahhoz, hogy atomi
pontossdgban meg lehessen valositani az alakzatok atomi pontossagu
szabasat. Ezen kiviil instabilitast okoznak a szalagok és az alakzatok szélén
talalhato, szabad vegyértékkel rendelkez6 sz¢lsé atomok.

A grafénbol szabott kiilonboz6 alakzatok és a 3D szén
nanoszerkezetek kozotti kapcsolat keresése érdekes feladat. Molekularis
dinamikai szimuléaciokkal sikeriilt megmutatni, hogy atomi pontossaggal,
elére definialt modon kiszabott alakzatok onszervezé moédon, sajat maguk
képesek adott 3D szerkezetek (fullerének, szén nanocsdvek) felépitésére
(Laszlo 2012a, Laszlé 2012b). Ez azt jelenti, hogy az ipari alkalmazas
szempontjabol reményteljes grafén nanolitografia alkalmas lehet 3D szén
nanoszerkezetek, nanocsovek és nanocsé elagazasok kontrollalt eléallitasara
is. A 3D szerkezetek esetében nem kell szamolni instabilitasokkal, amelyek a
grafén alakzatok szélein megjelennek. Ez a kiilonbség is indokolja, hogy a
grafén létezése €s a grafén egyszeribb megmunkaldsdnak ténye mellett
tovabbra is célszerli foglalkozni a szén nanocsdvek €s a nanocsd elagazasok
rendszerével.

2.2. Szén nanoszerkezetek mechanikai vizsgalatai
2.2.1. Szén nanoszerkezetek mechanikai vizsgalatainak elozményei

A szilard testekben el6fordul6 legerdsebb kémiai kotés a grafitrétegen
beliil a szénatomok kozotti sp2 kémiai kotés (Coulson 1952, Demczyk 2002),
ennél fogva a ma ismert legerGsebb szilard anyag a grafén. A grafén
szakitoszilardsagat elméleti Gton mar régen meghatdroztdk. A Young-
modulusbdl szarmaztatott moédszerrel 0.316TPa értéket talaltak (Kelley
1981), a torési munkabol kalkuldlt modszerrel 0.14-0.177TPa értéket
becstiltek (Polanyi 1921, Orowan 1949). Ez az elméleti szilardsag tehat
fontos mennyiség, mivel a szilard testek korében ez a maximalisan elérhetd
szilardsagi érték.
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A grafénbdl vald szarmaztatas (grafén szalag feltekerése) miatt a szén
nanocsovek olyan anyagok, amelyeknek a szilardsaga megkozelitheti az
elméleti maximumot. A szén nanocsovek szakitoszilardsaganak a kozvetlen
méréssel torténd meghatarozasat elvégezték tobbfalu szén nanocsdveken
(MWCNT) (Demczyk 2002, Yu 2000a) és egyfalu szén nanocsd (SWCNT)
kotegeken (Yu 2000b). Két atomerd mikroszkép tii kozé rogzitették a
mintakat, amelyek koziil az egyik erdmérd szenzorként is szolgalt. A huzas
folyamatat pasztazo elektronmikroszkoppal rogzitették.

A szén nanocsovek az extra nagy szilardsagukat a grafén
szerkezettdl oOroklik. Ezt a

{10.0) f}'o‘?;' N
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azonban csak egy iranyban, a Ty
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szabalyos geometriaval leirhatd e 5
halézatok (16. abra) alaptipusai iR, % N
koziil ,,szupernégyzetracs”-nak RN Fe gy
nevezték el az X elagazasokbol (6,8) < 66) 7 7 »
épitett halézatokat, d) Y S epiamcng 30
»szupergrafén” elnevezést 16. abra: Elméleti nanocséhaldzatok

kapott az Y elagazasokbol allo

hatszog-mintdzatos szerkezet, ,,szuperkdbds” haldzat alatt a hat egymadsra
merdleges csObdl allo eldgazasok rendszerét értik, végiil a ,,szupergyémant”
szerkezet a tetraéderes elagazasokbol definialt halézat (Romo-Herrera 2007).
Ilyen szabalyos halozatok modelljein végeztek mechanikai szdmitdsokat:
meghatdroztdk a Young-modulust, kiilonb6z6 deformécids mechanizmusok
smmulaciéjét Vegeztek s1kbell halozatok szerkezetem (COIUCI 2007).

crer

szénatomok kozotti kotések helyébe uJ hatszogmintazatos nanocsovet
szerkesztenek, és mivel minden atomnak harom szomszédja van, ezért az
atomok helyén — mint az eredeti hatszogmintdzat csomopontjain — Y
elagazasok lesznek az uj struktaraban.
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Sikeres alkalmazéasokat josolnak a szén nanocsdvek véletlen halozatainak
(Graner 2007). Ezek a halézatok nem nanocsé elagazasok rendszereibdl
allnak, hanem ugy kell elképzelni Oket, mint véletlenszeriien
“Osszegubancolodott” nanocsovek sokasagat (17. abra). A kedvezd
tulajdonsagok meghatarozasara koncentralt kisérletezés folyik. Az eddigi
eredmények szerint ezek a halozatok lehetnek a legstabilabb és legerdsebb
elektromos vezetdk, a meghibasodasi valdszinliség majdnem nulla.
Intenziven dolgoznak 1j ¢és
olcso  eldallitasi  technologia

kifejlesztésén.

Néhany kutatdintézetben
milanyagba impregnalt
technologidval mar ma is e
gyartanak ilyen vezetd 17. abra: Véletlen hilozat
anyagokat.

2.2.2. Energetikai potencidl fiiggvények

Az egyenes szén nanocsOvek szakitoszilardsdganak elméleti uton
torténd meghatarozdsdhoz molekularis mechanikai médszereket haszndltak.
Ezeknek az alapja az, hogy az atomok kozotti kotéeroket a kémiai kotéseket
leird potencidlfiiggvények gradiensébdl lehet szamitani. A legtdbb ilyen
szamitasnal az empirikus Brenner-potencialt alkalmaztak (Belytschko 2002,
Mylvaganam 2004, Duan 2007, Fu 2008, Agrawal 2008). Lehet talalkozni
olyan szamitdsokkal is, ahol a Brenner-potencidl kifejlesztése elotti
formuldkat haszndlnak, ilyenek a Tersoff-potencidllal (Jeng 2004,
Mylvaganam 2004) és a Morse-potenciallal (Belytschko 2002, Meo 2006,
Duan 2007) végzett szamitasok.

Az elsé matematikai megkozelités a Lennard-Jones-formula volt az
energetikai potencialfiiggvény leirasara (Lennard-Jones, 1931). Ezt a
potencialfiiggvényt széles korben alkalmaztdk molekuldris mechanikai €s
dinamikai szamitasokban (pl. S.Zhen, 1983).
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Lennard-Jones potencial:

e GREIR RS

Ahol: V(o)=0
V(r,)=—-¢

Fm= 286

r(o)

Helyzeti energia [A™]

Atomtavolsag [A]

18. abra: Lennard-Jones potencial

Idekapcsolodnak még Morse (J.Laakkonen, 1985) és Stillinger-Weber
kutatoparos (F. H. Stillinger and T. A. Weber, 1985) altal felirt potencial
fliggvények is, amik a mar emlitett Lennard-Jones potencial fiiggvényen
alapszanak.

Torténetileg Lennard-Jones (Zhen 1983), Morse (Laakkonen 1985),
Tersoff, végiil Brenner (Brenner 1990, 2002) irtak fel egyre jobban kozelitd
matematikai formuldkat. Lennardék egyszerli hatvanyfiiggvény alakban adtak
meg a formuldkat. Morse véges hatotavolsagot vett figyelembe az atomok
kozott, ezzel roviditette a szamitasok futasi idejét. Tersoff volt az els6, aki
figyelembe vette az atomok masodik koordinaciés gombjét €s a
kotésszogeket, ezeknek a formuldknak a kozelitését Brenner javitotta tovabb.
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Morse potencial [Morse 1923]:

Vi, =D, (1-e )2

(r)
ahol:
I Atomok kozotti tavolsag
Fe: Az a tavolsag az atomok kozaott, ahol nyugalomban vannak
De, a. Anyagallandok
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e dr
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19. abra: Morse potencial energia fliggvény és az ebbol derivalassal adodo erd fiiggvény

Stillinger-Weber potencial:

ZV(Z) Zvl(j?() ij r-|k)

<ij> <Ijk>
Ahol:
A &N Anyagallandok
(2 . 4 -
A szomszédos atomok szomszédjainak energiaja
V.Jk(3) A masodszomszéd kolcsonhatasok
I Atomok tavolsaga

A fiiggvény mar a masodik koordinacidos gédmboét is figyelembe veszi. A
szomszédos atomok szomszédjainak a szomszédjainak hatdsat is Osszegzi a
pontosabb fiiggvénylefutashoz.
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Tersoff potencial:
B =2 V) 2 Vo(r)+ D Vs(5my
i<j i<j<k
Ahol:
I Atomok kozotti tavolsag
Vi: Két atom kozotti energia
Vi A két atom szomszédjainak hatasa
V! Az atomok szomszédjainak szomszédai hatasa

A legjobb kozelitést Brenner empirikus potencialfiggvényei adjak,
amelyeket eredetileg szén és szénhidrogén atomos struktirakhoz hatarozott
meg, ma ezeket hasznéljék leggyakrabban molekuléris mechanikai és
meg, ezek koziil az elsd generacios formulak hasznalata terjedt el jobban a
tudomanyos alkalmazéasokban.

Mint altalaban az energetikai potencialfiiggvényeknél szokas volt,
Brenner is a vonzd (Va) és a taszitdé (Vgr) hatasoknak megfeleld tagok
ereddjeként adja meg a potencidlfiiggvényt (Vi) az i-edik és a j-edik
kozvetlen szomszéd atomparra:

Vi (rij )= Ve (rij )- B;Va (rij ) (2.2.1)

ahol rjj az i-edik és a j-edik atom kozotti tavolsag. A taszitd és a vonzod
tagokat a kovetkez0 kifejezésekkel irja le:

De —/28B(r, —R) 2.2.2
Va = 5 Sl 7«/%6(54?)1:“_ (rij) (2.23)

A vonzd ¢és taszitd tagokat leird (2.2.2) és (2.2.3) formuldkban
szerepld paraméterek: De, S, B és R anyagra vonatkozoé allandok, vagy fizikai
allandok.

Az fj(rj) ugynevezett levagd fiiggvénynek az a szerepe, hogy a
kolcsonhatasokat egy adott hatosugaron beliilre korlatozza:
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-

1 rij<R1
i —R
f () =] 1+ cos(—“ - nj /2, Rur<R, (2.2.4)
Ry - Ry
LO’ rii>R2

A levagd hatds R; ¢és R, atomtavolsagok kozotti szakaszon
érvényesiil, a fliggvény értéke Ry és Ry kozott 1-r6l 0-ra csokken, 20/b abra.
Brenner Ri=1,7A értéket javasol a levagd hatds kezddépontjanak, elkeriilve
ezzel a nyugalmi egyensulyi helyzet (rj = 1,42A) kornyezetét, Ro=2A
értékhez javasolja a levagast.

A (2.2.1) kifejezésben Bjj az a tényezd, amelynek segitségével
figyelembe vessziik nemcsak az i-edik és a j-edik atomokbol 4ll6 atompart,
hanem ezeknek a kozvetlen szomszédjait, valamint a kotésszogeket:

-8
By~ |1+ % 60,0 (2.25)
ahol:
- az Osszegzést az i-edik és a j-edik atomok kozvetlen szomszédjaira
kell elvégezni,
- O az i-edik és j-edik atomok kozotti kotés, valamint az i-edik és k-
adik atomok kozotti kotés szoge,
- A kotésszogek figyelembe vételére a kovetkezd Osszefliggés
vonatkozik:

< c? (2.2.6)
d2 d2+(L+cos®, f

G0y )=a, 1+

A (2.2.5) és a (2.2.6) Osszefliggések szintén tartalmaznak allandokat:
0, A, Cp €és dp, amelyeknek megvalasztisa Brenner tdbldzataibol lehetséges
(Brenner 1990).

Végiil, mivel az i-edik és a j-edik atomnak a lokalis kornyezete
kiilonbozhet, ezek atlagaként kalkulalt korrekcios tényez6t javasol Brenner a
(2.2.1) formulahoz:

B, = (B, +8,)/2 2.2.7)
Tobb szerzd észrevételezte, hogy a Brenner-formuldk levago
figgvényének rendkiviil er6s hatdsa van az atomi erdk szadmitasara: rjj = Ry

atomtavolsagnal egy toréspont van a potencidlfiiggvényen. A
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potencialfiiggvény gradiensén, tehat az atomi erét meghataroz6 fiiggvényen
Ri helyen szintén toréspont jelenik meg, amely itt hirtelen meredekség
valtozassal is egyiitt jar, 20/a. abra.

F[nN] S_ ‘!’
15 1 ‘r'&\ k‘k
levago figgvény nélkdil “
Brenr_]er-POten levago fliggvénnyel L\- Ao
10 4 Atomi erd A
(egy atomparra) 1
5 -
T G T T T 1 0 T 1
0,5 1 1,5 2,5 3 R R:
5 ry [A]
V[eV] a b

20. abra a: A levag¢ fiiggvény hatasa a Brenner-potencialra és annak derivaltjara, az atomi
er6t meghatarozo fiiggvényre. Mindkét diagram a grafén egy kozvetlen szomszédos
atomparjara vonatkozik. b: A levago fiiggveny, fij(r) menete Ry és R, kozott.

A toréspont megjelenése kevesebb gondot okoz a Brenner-potencial
lefutasan, mivel azt leginkabb relaxacios szamitasokra hasznaljak, és ilyenkor
legtobb esetben csak az egyenstlyi helyzet kozvetlen kornyezetében kell
szamolni a fiiggvénnyel. Annal nagyobb problémat jelent azonban a
toréspont a vele jar6  hirtelen meredekség valtozassal egylitt a
potencidlfiiggvény derivaltjan, tehat az atomi erd fiiggvényen. Itt ugyanis
nem lehet fizikai jelenséggel megmagyardzni a hirtelen meredekség
valtozast, de emellett az atomi eré maximalis értékének a tobbszordsére valo
novekedését sem. A probléma megkeriilésére az alabbi megoldasokkal
probalkoztak:

- Javasoltak a levagé fiiggvény kitolasdt a potencialfiiggvény
minimumtdl jobbra 1évé 4ganak az inflexiés pontjdn Kkiviilre
(Shenderova 2000), igy legalabb a maximalis er6hoz tartozo
atomtavolsagnal kisebb megnyulasokndl nem kell szamolni a
problémaval. Ezt a megoldast kritizaltdk mas szerz6k (Belytschko
2002), akik megallapitottak, hogy a téréspont problémaja még 100%
nyulas utan is kritikus, ezért inkabb elhagytak a levago fiiggvényt a
Brenner-formulakbol.

- Vannak, akik a meredekség valtozéast egyszeriien a szakitodiagram
kiilonboz6 szakaszaiként értékelték (Mylvaganam 2004), amely
természetesen nem helyes, hiszen a toréspontot nem fizikai viselkedés
okozza, hanem a levagd fiiggvény alkalmazasa. Itt emlitem meg
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azokat a tovabbi szerzoket is, akik a szamitdsi eredményeket a
meredekség valtozassal egyiitt kozlték, de nem tesznek emlitést annak
okarol (Agrawal 2008, Fu 2008), még akkor sem, ha a fiiggvényeken
a valtozdsokat megmutatjdk R; értékének moddositasaval (Agrawal
2008).

- Talalkozni lehet olyan szamitasokkal, ahol a levagd fliggvényt
egyszeriien elhagytak a formuldkbdl (Belytschko 2002, Duan 2007).

A 2. tablazatban Osszegyiijtve mutatom meg a szamolasi eredményeket
kiilénb6z6 szén  nanocsOvek  esetére, ebben a  tablazatban
Osszehasonlitasképpen mutatom a szakitdvizsgalatok kisérleti eredményeit is.

A szakitoszilardsag értékei kozott meglehetésen nagy a  szoras.
Eléfordulnak tobb nagysagrendnyi kiilonbségek is a szakitoszilardsdgokban.
A kisérletek esetében a kicsi értékeknek az oka lehet a bizonytalan megfogas,
amelyet maguk a szerzdk is megemlitenek. Ezen kiviil a nanocs6 kotegek és
a tobbfall szén nanocsdvek esetében is valoszinisithetd, hogy a bels6
(esetleg rovidebb) szadlak vagy belsd rétegek konnyebben megcsusznak
egymason (Yakobson 2000). A szamitasok esetében a kiillonbségek okai
kozott egy magyarazat lehet a Brenner-potencial levago fliggvényének eltérd
moédon vald kezelése. Masik magyarazatként még az is adodik, hogy
esetenként a szerzok masképpen értelmezik magat a szakitoszilardsagot, mint
fizikai mennyiséget.

Osszességében figyelembe véve az atomi erék szamitdsanal talalhatd
bizonytalansagokat, célszeri volt keresni egy megbizhatobb szdmitéasi
modszert, amellyel a felsorolt problémék kikiiszobolhetok. Ezt az altalam
készitett algoritmus a kdvetkezd fejezetben keriil bemutatasra.
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2. tablazat. Szén nanocsovek szakitdszilardsaga (Zsoldos 2009)

Nanocs6 Szakitoszilardsa . p
szerkezet Rm (GPa) : Modszer Szerz0
SWCNT kotegek 13-50 kisérlet Yu 2000b
MWCNT 11-63 kisérlet Yu 2000a
MWCNT 150 kisérlet Demczyk 2002
(5,5) nanocs6 123 .,
(9.0) nanocsé 94 Morse potenciallal Meo 2006
(12,12) nanocs6 112 Morse-potenciallal
(16,8) nanocsd 106 Morse-potenciallal
(12,4) nanocsé 98 Morse-potenciallal Belytschko
(20,0) nanocso 93 Morse-potenciallal 2002
(20,0) nanocsd 110 Brenner-potenciallal
(10,0) nanocsd 105,38 Morse-potenciallal
(10,0) nanocsd 99,89 Brenner-potenciallal
(10,1) nanocso 106,09 Morse-potenciallal
(10,1) nanocs6 100,46 Brenner-potenciallal
(10,3) nanocsd 110,21 Morse-potenciallal
(10,3) nanocsd 102,59 Brenner-potenciallal
(10,5) nanocso 116,83 Morse-potenciallal
(10,5) nanocs6 104,20 Brenner-potenciallal
(10,7) nanocs6 124,09 Morse-potenciallal
(10,7) nanocs6 104,93 Brenner-potenciallal |  Duan 2007
(10,9) nanocsd 130,93 Morse-potenciallal
(10,9) nanocso 105,64 Brenner-potenciallal
(10,10) nanocs6 134,01 Morse-potenciallal
(10,10) nanocs6 111,93 Brenner-potenciallal
10,10) nanocsd 1357 ., Mylvaganam
517, 0) )nan0cs6 754 Brenner-potenciallal y 20% 4
“ *
83 (l);‘)ngiggggo igg* Brenner-potenciallal | Agrawal 2008
(6,6) nanocso 152,3
(8,3) nanocs6 107,6 Tersoff -potenciallal Jeng 2004
(10,0) nanocs6 92,5
(5,5) nanocs6 1700-1800*
(9,0) nanocso 1400*
4 *
83 (l)g))ngiggsgo 1701%'01 gf 0 Brenner-potenciallal Fu 2008
(15,15) nanocsd 1700-1800*
(26,0) nanocsd 1400*

*Az értékeket diagramban adtak meg.
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Atomi eréknek a Brenner-potencial segitségével torténd szamitasara
modositott, parametrizalt fliggvényrendszert definialtak (Zsoldos 2009). A
modositasnak kettOs célja volt: egyrészt az, hogy az atomi erd fliggvényen a
toréspont elkeriilésére megoldast adjon, masrészt pedig az, hogy a
parametrizalassal lehetéség adodjon az atomi erd fiiggvénynek mérési
eredményekhez vald illesztésére. Az utdbbira azért volt sziikség, mert a
Brenner-potencialt kordbban csak az egyensulyi helyzet, vagyis a
minimumhely kornyezetében illesztették kisérleti adatokhoz, azonban a
terhelt nanoszerkezetek esetében nemcsak az egyensulyi helyzet kdrnyezete
fontos, hanem az egyensulyi helyzett6l tavolabb es6 szakasz is. Ez a kisérleti
eredményekhez valo illesztés csak nagysagrendileg sikeriilt. Ugyanis a
korabban emlitett szén nanocsovek szakitovizsgalatara iranyulo kisérletekbdl
(Demczyk 2002, Yu 2000a, Yu 2000b) szarmazé eredményekbdl jelenleg
még nem végezhetd el a teljesen pontos illesztés. A vizsgalt nanocsé
szerkezeteket nem ismerték pontosan, ezért az egy kotésre jutd atomi erd
csak nagysagrendileg volt meghatarozhat6 a mérési adatokbol.

2.3. Szakirodalom elemzése, kutatasi célok megfogalmazasa

A kiilonb6z6 nanoszerkezetek mechanikai vizsgalatainak kisérleti
uton valo kivitelezése jelenleg nehézkes és rendkiviil koltséges, teljesen
pontos méréseket eddig nem sikeriilt végezni. Napjainkban folyd
kutatdsokban kiemelkedéen nagy jelentésége van az elméleti uton,
modellezéssel és  szimuldcids  eszkozokkel — végzett  mechanikai
vizsgalatoknak.

A szén nanoszerkezetek esetében a mechanikai vizsgélatok kiilondsen
fontosak, mivel ezekben a szerkezetekben az atomokat Osszetartd erdket a
szilard testekben el6forduld legerdsebb kémiai kotések biztositjak, és ennél
fogva a szén nanoszerkezetek a legnagyobb szilardsaga anyagok.

A szén nanoszerkezetek elméleti, molekularis mechanikai
vizsgélatainak az alapja az, hogy ismerjiik az atomok kozotti kotderdket. Az
atomi erfket a kotések potencialfiiggvényének gradienseként lehet
meghatarozni. Az atomi er0k formuldkkal valé megaddsa jelenleg csak
nagysagrendileg tekintheté pontosnak. A szamitott és becsiilt szilardsagi és
nyulasi jellemzdk is csak nagysagrendileg felelnek meg a valdsagnak.

A szén nanoszerkezetek kozott kiemelt jelentésége van az Y
elagazasoknak. Altalaban eldgazasokkal oldhatdé meg, hogy a szén
nanocsoveknek a tengely irdnyban adoddé rendkiviil nagy szilardsagat
elvezessiik a tér tobb irdnyaba is. Az elektromos viselkedés miatt szintén az
Y elagazasok a legérdekesebbek. Ha Iétezhet ipari technologia a szén
nanoszerkezetek csaladjara épiilé nanoelektronika megvalositasara, akkor
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biztos, hogy az alapvetd épitéelemek egy része az Y elagazasok halmazabol
kertl ki.

A szakirodalomban fellelheté kiilonb6z6 kutatok nagysagrendi
eltéréseket kaptak eredményiil nanocsovek szakitoszilardsagara. Ezeknek az
eltéréseknek nagy jelentdésége van a késobbi alkalmazasok és gyartasok
soran. A szdmoldsok oka a Brenner potencidl eltéré hasznalata. Mar
emlitettem, hogy a Brenner altal alkalmazott levago fliggvényt a kutatok mas
¢s mas szempontok szerint alkalmaztdk. A cél az volt, hogy az erd
fliggvényen létrejott toréspontot elkertiljék, vagy a fliggvényen olyan helyre
essen, ahol a maximalis erd szamolasaba nem esik bele.

Ebben a munkdban szén nanocsé Y elagazasok mechanikai
vizsgélatainak molekularis mechanikai szimuldciokkal valé megvaldsitasat
tliztem ki célul. Az alabbi feladatokat fogalmaztam meg:

1. sajat algoritmust készitek szén nanocsé Y elagazasok huzas-

2. az atomi er6k eddig felirt formulai csak nagysagrendileg pontosak,

ezért elészor elemezni szandékozom, hogy az ilyen pontossaggal

végzett szamitasok, szimuldcioés eredmények mennyire megbizhatoak,
milyen esetekben adhatnak realis eredményeket,

futtatasokat végzek huzas-szimulaciora kiilonb6z6 Y elagazasokon,

4. analizdlom a huzo igénybevételnek kitett Y elagazasok viselkedését,
vizsgalom a kotések alakulasat, a tonkremenetel folyamatat,
meghatarozom a szerkezetek gyenge pontjait,

5. Osszefliggést keresek, mennyire hatdrozzdk meg a topologiai
tulajdonsagok a tonkremenetel folyamatat.

w
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3. ANYAG ES MODSZER

erer

crer

algoritmust készitettem.

A szakirodalombol kiindulva ennek az algoritmusnak is az az alapja,
hogy az atomi er6ket a kémiai kotéseket leird potencialfiggvény
gradiensébdl szamitom. A Brenner-potencialfiiggvényt valasztottam erre a
célra.

Az eredeti Brenner-formuldkban az fij(rj) figgvénynek az volt a
szerepe, hogy a kolcsonhatasokat egy adott hatosugaron beliilre korlatozza. A
modositott formuldkban azonban korrekcids fliggvényként hasznaltdk az
egyenes szén nanocsO szakitovizsgalatok kisérleti eredményeihez valo
illesztését (Zsoldos 2009). Ezt a korrekcids fiiggvényt hasznaltam fel a sajat
algoritmusomban is. A korrekcios fiiggvény matematikailag az [Ri, Rz]
szakaszon értelmezett, két kiilonboz0 intervallumban definilt polinom:

{fl(r), R, <r<R;
(1) = (3.1.1)

f,(r), R, <r<R,

ahol Rt az inflexids pont helye Ry és Ry kdzott (r=ry)).

A két kiilonbozd intervallumban definidlt fi(r) és fo(r) fiiggvény egy
negyedfok és harmadfoku polinom:
f1(r)=ag+ayr+agr’+asr’+asr* (3.1.2)

f,(r)=bo+bar+bor’+bar® (3.1.3)

A polinomok egyiitthatoit a Brenner-potencialhoz valo illesztés Gtjan
hataroztak meg:
f. (3.1.4)

b=
? Z(RZ_RT)S
SfT —3+ 6b3(R2 — RT)Z(RT — Rl)

a, = (3.1.5))
) (RT - R1)4

a _4a4|:R?T)_Rf_3R$(RT_Rl)]+3b3(R2_RT)2+d (3.1.6.)
: 3(R; —R,)’ o

b,=—-3bsRy (317)

a,= —3a3Rt —6aR1> (3.1.8.)
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a,= d —2a,R; —3asR.* —4asR,° (3.1.9.)

b,= d —2b,R, —3b3R,? (3.1.10.)
ag=1-a;R; — a,R:°— asR,® — auR,* (3.1.11)
bo= —b1R,— byR,* — a3R,> (3.1.12)

Rt tehat az inflexios pont helye, ft pedig a korrekcids fliggvény értéke
az inflexios pontban. Az fj(rij) korrekcios fiiggvényben szereplé Ry és fr
valtozok tehat szabad paraméterek, amelyek bevezetésével eredetileg az volt
a cél, hogy mérési eredményekhez lehessen illeszteni az potencialfiiggvény
gradiensét, azaz az atomi erd figgvényt. A szakirodalom ismertetésénél
emlitett okok miatt azonban ma még az illesztés nem végezhetd el nagy
pontossaggal. A munka elsé részében azt szandékozom vizsgalni, hogy az
illesztés bizonytalansagaval mennyire realisan alkalmazhat6

crer

3.2. Gradiens modszer

A fenti egyenletrendszer megoldasat numerikusan, az un. gradiens-
madszerrel oldottam meg. A kovetkez6kben ezt ismertetem réviden.

A Brenner-potencial (2.2.1) formuldjanak felhasznélasaval a rendszer
energidja:
N 3

v=33s) @21)

i=1 j=1

ahol

. az ,,1” index azokat az atomokat jeloli, amelyekre egyensulyi
helyzetet szdmolok, ezeknek a szdma ,,N”,

. a,,)” index az 1. atom kozvetlen szomszédjait jeldli.

A feladat a ,,V” fiiggvény minimalizalasa. A ,,V” fliggvény 3N
valtozos figgvény, mivel az i-edik atom (Xi, Vi, zi) koordinatakkal
rendelkezik.
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Legyen X vektor a 3N valtozobdl allo vektor:

Xl
%1
Zl
XZ
Y2
X=|% (3.2.2.)

Induljunk ki az X0 kezdeti vektorbdl, amely az atomi koordinatdknak
a kezdeti értékeibdl all (egyensulyi helyzet keresés eldtt érté¢kekbol).
A L, V(X)” fiiggvénynek az Xg pontbeli normalis vektora:

(gradV), . =n(X,) (3.2.3)
A L, V(X)” fiiggvény legjobban a

-n(X,) (3.2.4)
iranyban csokken, vagyis az

X(t) =X, —t-n-(X,) (3.2.5)
egyenlettel megadott egyenes mentén.
A kovetkezdkben a

V(X, —t-n-(X,)) (3.2.6.)
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fliggvény minimumhelyét kell meghataroznom. Minimum csak ott lehet, ahol
a

V(X —t-n-(X,)) =0 (3.2.7)

ahol
©dv
V=—. 3.2.8.
o ) ( )

Ha az egyenlet legkisebb pozitiv megoldasa to, akkor az
X=X, —t,-n- (>_(o) (3.2.9)

vektor a V(X) minimumhelyének jobb kdzelitését adja, mint az Xo. Hasonlo
moédon meghataroztam X;-bol kiindulva X,-t és igy tovabb.

A kapott Xo, X1, Xz, X3, Xa, Xs, ... vektorsorozat szamitasat addig
folytattam, amig a V(X,),V(X,),V(X,),V(X,),V(X;) ... sorozat monoton
csokkent.

Az egyenletrendszer megoldasanak lépéseit mutatom be az alabbi
folyamatéabran:

X, kezdeti kozelités

A
S5
1l
Q
=
)
=%
<
=
3
<

igen

21. abra: Az egyenletrendszer megoldasanak lépései

36



ANYAG ES MODSZER

3.3. Az algoritmus

Az algoritmus lépéseit a 22. abran szemléltetem:

Az algoritmus bemenete a vizsgalt szén nanoszerkezet modelljébdl a
szénatomok (X, y, z) koordinatdinak tablazata.

Az inditas el6tt sziikség van a szerkezetben a széls6, rogzitett helyek
definialasara.

A huzas-szimulécio egy 1épése a rogzitések kozotti tdvolsag nagyon
kis  értékkel (ebben a munkdban minden futtatasban
0,01 Angstrommel) vald novelésével kezdodik.

A megnovelt tavolsagban 1évé rogzitett helyek kozotti atomok
egyensulyi helyének szamitasa tartozik még az adott 1épéshez. Ez a
szamitas egy iteracio, amely matematikailag egy tobbvaltozos
figgvény (a  Brenner  potencidlfiiggvény)  minimumanak
megkeresésére iranyul. A minimumkereséshez gradiens modszert
alkalmaztam.

Megfeleld szamu 1épés soran végigkovethetd a szerkezet viselkedése
a huzas folyamataban. A folyamat szemléltetését a DTMM (Desktop
Molecular Modeller) molekularis modellez6 rendszer grafikus
feliiletén oldottam meg.
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22. abra: A folyamatabra, melyen a huzas-szimulaci6 folyamata lathato, illetve egy
modellen a szemléltetés
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3.4. Huzas-szimulacioé algoritmusanak alkalmazhatosaga

Ebben a fejezetben azt vizsgaltam meg, hogyan befolyasolja a szén
nanoszerkezet viselkedését, ha a potencidlfiiggvényt, ezzel egyiitt az atomi
erdgorbe lefutasat valtoztatjuk meg.

Az energetikai potencialfiiggvény €s az atomi erdgorbe lefutdsanak
valtoztatasahoz hét kiilonbozo esetet vizsgaltam. Az elsé esetben a Brenner-
formulakbol elhagytam az fi(rij) fiiggvényt, vagyis azonosan ,,1” értékiinek
értelmeztem. A kovetkezd hat esetben az fj(rij) korrekcios fliggvényhez hat
kiilonb6zé Ry, fr értékpart valasztottam, és ezzel hat kiilonb6zé atomi
er6fiiggvényt allitottam eld. A 23. abran ezt a hat kiilonb6z6 esetet mutatom.
A diagramon a vizszintes tengely alatti részen az potencialfiiggvény lefutasat
latjuk a hat kiilonbozé esetben. A vizszintes tengely feletti részen az
potencialfiiggvény derivaltja, azaz az atomi er6fiiggvény van feltiintetve a hat
kiilonb6z6 esetben. Az potencidlfiiggvényeken a kiilonbségek kisebbek, az
atomi eréfiiggvényeken azonban drasztikusabb valtozasokat okoz a
korrekcios fliggvényben a szabad paraméterek varialasa. Kérdés tehat: milyen
valtozasokat fog okozni az atomi erd fiiggvény valtoztatasa a szén
nanoszerkezetek viselkedésében?

175 F[”N]/\ S_{ *'
/r 6
16 / \\'\, *& &s*
\'l %_/"5 &
125 [ 7 N
IrJ / ‘\ . \ }, sorszam Ry f
o Jf / /“l\\(/ 3 C O 1.7 0.8
/ AR ' 2 ) )
" R . .
Il ) AN 1 3 18 | 015
f //’ LN N 2 4 2.0 0.25
\ 5 2.0 0.54
6 2.3 0.23
b

23. abra: a.) Vizszintes tengely alatti részen az energetikai potencialfliggvény, vizszintes

tengely feletti részen az atomi eréfiiggvény van feltiintetve, két szomszédos (fehérrel jeldlt)
atom ko6zott kalkulalva. b.) A korrekcios fliggvény szabad paraméterei.

A fent emlitett és megmutatott fliggvényeim lathatéoan az egyensulyi
helyzetbdl indultak. Ez azért van igy, mert a szakirodalom is ugy emliti ezt a
Brenner-potencialfiiggvényt, hogy csak az egyenstlyi helyzetben van tobb
kisérlettel és bizonyitassal igazolva, hogy a fliggvény milyen értéket vesz fel.
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Bar Brenner azt mondta, hogy ezeket a korrekcios fliggvényeket nem az
egyensulyi helyzettdl kell alkalmazni, én bebizonyitom, hogy nem
sziikségszerli hogy ez igy legyen. Ahhoz, hogy a fliggvény lefutast pontosan
meghatdrozzam, ezt a moédszert vélasztottam. Igy tudom pontosabban a
kiilonbozo kisérleti eredményekhez illeszteni a fliggvényt, és ezaltal nem lesz
toréspont a diagramomon. Ezzel a modszerrel pontosabban tudom
megbecsiilni az egész folyamatot, ami lezajlik egy szerkezetben a huzés-
szimulacié folyaman.

Hét huzas-szimulaciot végeztem el a hét kiilonbozé atomi erd
fliggvényt hasznélva az el6z6 fejezetben ismertetett algoritmussal. A hiizas-
szimuldcidkat ugyanazon a szerkezeten, a 24.a. 4bran lathatdo két
szembeforditott Y elagazasbol allo szerkezeten végeztem. A szembeforditott
Y eldgazds modelleket cikk-cakk tipusu nanocsovekbdl szerkesztettem, a
feltekerési vektor (6,0). A szerkezet 580 atombol all. A huzés-szimulaciok
soran a négy egyenes nanocsd agat a tengelyek irdnyaban, azonos ardnyban
htztam, 24.b. 4bra. A futtatdsokat a roncsolodas (meghibdsodas)
megjelenéséig végeztem.

Az els esetben tehat az eredeti Brenner-potencidllal szdmoltam, ahol
a levagd fiiggvény, vagy korrekcids fliggvény hatdsat nem vettem
figyelembe, azaz az értéke azonosan ,,1” volt. A hiizas-szimulacios folyamat
soran kerestem azt a helyet, ahol a szerkezet roncsolodott.

Ezek utdn a korrekcios fiiggvény hatdsat hatdroztam meg a szabad
paraméterek hat kiilonbozé értékparjanak alkalmazasaval. Ezzel a
szimulacidés sorozattal azt akartam vizsgalni, hogy a gyenge pont
meghatarozashoz mennyire sziikséges az atomi er6fiiggvény pontos, kisérleti
eredményekhez valo illesztése.

a) b)

24. abra: a.) kiindul6 szerkezet 580 atombdl all b.) A hlizas minden agnal tengelyiranyu
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A 25. é&bran az eredeti Brenner-potenciallal vizsgalt futtatas
eredményét mutatom. A futtatast akkor fejeztem be, amikor a szerkezeten
megallapithatd volt a roncsolodas helye. Ez a pillanat akkor kdvetkezett be,
amikor a megnyllas mind a négy cséagban 11,26 A volt. Ez 38%-os
megnyuldsnak felel meg. A szerkezet geometriai méreteib6l adodoan két
szimmetrikusan fellépd roncsolodas lathatd. Ezek a roncsolddasok nem a
csomopontokban, hanem az egyenes csOszakaszokon jelentek meg. A
nagyitott dbran lathatd, hogy egyes kotések atszakadtak, néhany kotés pedig
atrendezddott.

a) b)
25. abra: a.) Az eredeti Brenner-potenciallal vizsgalt és roncsolodott szerkezet b.) A
nagyitott részleten lehet latni az atszakadt kotéseket

40



ANYAG ES MODSZER

A kovetkezokben a fent emlitett hat kiilonb6z6 szabad paraméterpar
altal meghatarozott korrekcios fliggvényt alkalmazé futtatdsok eredményét
mutatom (25.a.-25.f. abra)
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25.abra: a: Rr=1.7, ;=08
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A futtatdsok eredményeibdl megéllapitottam, hogy a roncsolddas
ugyanazon a szakaszon, sOt ugyanazon a helyen (ugyanazon atomok
kornyezetében) tortént. Minden esetben az elsd futtatds soran megéllapitott
szakaszon jott 1étre a deformacio. Az atomi er6fliggvény lefutasa nem
modositotta a roncsolodas helyét.

Annak ellenére, hogy az potencidlfiiggvény gradiensébol
szarmaztatott atomi eréfiiggvény lefutdsa az egyensulyi helyzet kdrnyezetén
kiviil még nem pontosan definialt, az atomi eréfliggvény mégis alkalmas
adott szén nanoszerkezet huzo igénybevétellel szemben vald viselkedésének
vizsgalatara, a szerkezet gyenge pontjanak megkeresésére, a tonkremenetel
folyamatanak a vizsgalatara.

3.5. Szén nanocso szerkezetek modellezése

Ebben a fejezetben azt mutatom be, hogy a nanocsévekbdl felépiilt
elagazasoknak szamtalan formaja létezik. Ezeknek a szerkezeteknek a
viselkedése nem csak elektromosan valtozik, ahogy azt mar emlitettem a
2.1.3. fejezetben, hanem a mechanikai tulajdonsagaik is valtoznak.

A szerkezetek viselkedését a hétszog gylrik befolyasoljak. A
hétszogek elhelyezkedése szamos modon torténhet. A legfontosabb, hogy
minden dghoz két darab ilyen hétszog gytirli tartozik. Az altalam vizsgalt Y
elagazasokban, mivel harom agbol all egy ilyen elagazas, hat darab hétszog
gytriinek kell lennie. Ezt a szabalyt az Euler-formula mutatja meg (Andriotis
A.N. 2002). Dolgozatomban csak az elagazasok csomoépontjanak kozvetlen
kornyezetét vizsgaltam, nem vizsgaltam a nanocsé modellek végén szerepld
,»zarosapkakat”, melyekben szerepelnek az Euler-formulaban emlitett 6tszog
gylirlik, azaz nyitott végli nanocsdvekkel foglalkoztam.

Az Euler-torvény szén nanocsé elagazasokra:

N7+2N8—N5 = 60\1_2),

ahol: -N7, Ng, N5 a hét-, nyolc-, 6tszogek szama,
-N az 4gak szama.

Y elagazasnal haromagu a szerkezet, azaz N=3.

Mivel nyitott végii nanocsévekrdl van sz, nincs 6tszog, azaz Ns=0.

A dolgozatban szerepl6 elagazasokban nincs nyolcszog sem, azaz Ng=0. Az
Euler-egyenlet szerint ekkor

N7=6
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A hétszog gylirik elhelyezkedése befolyasolja a tengelyszogeket,
amelyeket a csatlakozo agak kozott mérhetiink. Dolgozatomban szamos
elagazast modelleztem meg. Ezeknek felépitését és topologidjat vizsgaltam,
melyekbdl szemléltetek néhany példat a 26. abran.

26. abra: Kiilonbo6z6 ,,Y” elagazasokra egy-egy példa

A modelleken jol lathaté az, hogy mennyi variacidja lehet az Y
elagazasoknak. A legszembetlinobb észrevétel az, hogy vannak a modellezett
szerkezetek koOzott szimmetrikus és aszimmetrikus elagazasok. Ezek az
elagazasok mas modon épiilnek fel. A szerkezetiikben méshol, és mashogy
helyezkednek el a hétszog gytirik.

Az eladgazdsokat megvizsgaltam az altalam létrehozott algoritmus
segitségével, hogy megkeressem az egyes szerkezeteknek a gyenge

keresztmetszetét.
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4. EREDMENYEK
4.1. Szén nanocsé elagazas vizsgalatai

Az els6 modell (27. abra), melyet megvizsgaltam, egy nem azonos
nanocsovekbdl 4llo, elagazds. Ezeket az eldgazasokat aszimmetrikus
elagazdsoknak fogom nevezni. Az aszimmetrikus eldgazdsoknak a legfébb
jellemz6je — ahogy mar emlitettem — hogy nem azonos nanocsévekbdl allnak.
A kiilonboz6ség lehet tipusbeli és lehet atmérébeli is. Az elsé modell, melyet
vizsgaltam, két darab (8,0) kiralitasu cikk-cakk tipusi nanocsébdl és egy
darab (4,4) kiralitasu karosszék tipusti nanocs6bdol all.

27. abra: Aszimmetrikus elagazas (als6 két ag: 8;0 nanocsd, fels6 ag: 4;4), jelolve a huzasi
iranyokat

A szerkezet 466 atombol all, melyek kozott a kezdeti allapotban a
grafénnek megfelelden az atomok kozotti tivolsag 1,4 A, a kotésszogek az
egyenes csOszakaszokon azonosak. Mivel kiralitds szempontjabol nem
egyezOek a nanocsdvek, ezért atmérdbeli kiilonbség is van a két tipus kozott.
A cikk cakk tipusti nanocsd atmérdje allando és 6,2 A, a karosszék tipusié is
homogén és 5,4 A. Az épitéelemnek hasznalt csdvek hossza a végponttol — a
befogott atomoktol — a csomépont kezdetéig mérve: a cikk-cakk tipusunal
21,3 A, a karosszéktipusunal 18,16 A. Az agak altal kozrefogott szdgek
113,63° az elsé, 144,3° a masodik, és 102,07° a harmadik szdg.

A huzés-szimulacié soran a régzités szamara kivalasztott atomok az
egyenes csovek végein 1évé atomok lettek. Ezeknek az atomoknak a
kozvetitésével tudom a szerkezetet tengely iranyban terhelni. Ezen
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A szimulaci6 eredményeképpen elmondhatom, hogy a szerkezet
aszimmetrikus mivolta miatt a tengelyirdnyu terhelések még pluszban
deformaltak a szerkezetet. Az abrasorozaton nagyon jol lathato, hogy nem
maradtak meg az agak kozotti szogek és az agak nytlasa sem volt egységes.
A szdgek a szakadas pillanatdban a kdvetkezOképen alakultak: 129,28° (az
eredeti 113,63°helyett), 135,47° (az eredeti 144,3° helyett) és 95,25° (102,07°
helyett). Az agak hossza is a terhelés iranyanak megfeleléen alakult, az eredd
er6k komponensei az egyik irdnyba nagyobb terheléshatast hoztak 1étre, igy
abban az irdnyban nagyobb volt a deformacié. A szakadas pillanataban az a
két ag, amely a huzas kezdetekor megegyezd volt most eltérd. Az agak
hossza a kovetkezdképpen alakult: 22,37 A (21,3 A volt), 22,85 A (21,3 A
volt) és a karosszék tipusu 20,34 A (18,16 A volt).

A kovetkezd példaban szintén aszimmetrikus Y elagazas huzas-
épiil fel, csak nem két cikk-cakk ¢és egy karosszék tipusu, hanem pont
forditva, tehat két karosszék (4;4) és egy cikk-cakk tipust nanocs6bél (8;0)
(29. abra).

29. abra: Aszimmetrikus eldgazas (also két ag: 4;4 nanocsd, fels6 ag: 8;0), jelolve a
huzasi iranyok

A szerkezet itt kevesebb atombol épiil fel, szam szerint 460 db. A
csovekrdl ugyantgy elmondhatéoak a kezdeti paraméterek, miszerint az
egyenes dgakban a kotések azonosak, és a kotések hossza szintén 1,4 A. A
cikk-cakk tipusti nanocsé hossza 16,43 A, a karosszék tipust nanocsdvek
hossza pedig 19,14. Eltérés az el6z6 szerkezettdl a hétszogek helyzete, és az
ebbdl adodo tengelyszogek kozti kiilonbség. Jelen esetben a szogek 152,57°,
70,46°, és 136,97°. Az el6z6 modell futtatisa soran a szerkezet
aszimmetrikussaga miatt a modell a szimulacido végére nem tartotta meg a
kezdeti paramétereit és nagyban deformalddott. Ezen a modellen az
aszimmetria mértéke nagy. Az agak kristdlyorientacidja kiilonb6zo, a
hétszoges gytirlik elhelyezkedése a csomoOpontban nem szimmetrikus. A

47



EREDMENYEK

szimulacid végére a szerkezetnek sokkal nagyobb lesz a deformacidja.
kezdeti modell ¢és a végeredmény kozott nagyobb lesz a kiilonbség.

szimulaciorol késziilt sorozatfelvételeket a 30. abran mutatom be.

100. 1épés(1 A)

e B -
{‘..t.,g
-

Szakadas utani pillanat 676. 1épés (6,76 A)

30. abra: Pillanatfelvételek a htizas-szimulaciobol
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Ezen képsorozaton még szembetlindbb az aszimmetria miatti
deformaci6 a huzéds soran. Ebben az esetben az dgak deformicidja még
inkabb torzitja a modellt, mivel a kezdeti szerkezeten a cikk-cakk tipusu
nanocsé €s a hozza kozelebb esé karosszéktipusu nanocsd altal kozrezart
sz0g mar hegyessz0g. A vizszintes er6komponensek ebben az esetben
dominalnak ¢€és a modellen a hazo terhelés a horizontalis tengellyel
parhuzamosan erdteljesebben érvényesiil. A végeredményként kapott
szerkezetem paraméterei a kovetkezok: az cikk-cakk tipusu ag hossza 17,36
A (16,43 A volt), az egyik karosszék tipust alsé ag hossza 24,66 A (19,14 A
volt) és a harmadik ag hossza — mely ugyanolyan hossza volt, mint a masik
ugyanolyan tipusa ag — 23,49 A (19,14 A volt). A torzulas legjobban a
szogek véltozasabol latszik: 152,43° (152,57° volt), 40,7° (70,46° volt) és
végiil 166,58° (136,97° volt).

A harmadik modell, melyet vizsgaltam, egy szimmetrikus szerkezet
modellje. Osszehasonlitds végett analizdltam ezt a modellt, hogy
megvizsgaljam a hétszog gylirik elhelyezkedésének hatasat. Az eddigi
modellekrdl, melyekrél ebben a fejezetben beszéltem, elmondhatd, hogy a
szerkezetiilkben elhelyezked6 hétszog gylirtk nem szimmetrikusan
helyezkedtek el. A kovetkez6 modellben ezek a gylrik topologiailag
azonosak minden agon. (31. abra)

31. abra: A legkarcsubb szimmetrikus Y elagazas (6;0) nanocsovekbdl, a huzas iranyok
jelolésével

49



EREDMENYEK

Ez a modell 218 darab szén atombol all, melyek kozott itt is
természetesen alaphelyzetben a kotések 118,37%-sak és a hosszuk 1,4 A. A
modellezésnél hasznalt nanocsovek cikk-cakk tipustiak, a kiralitas-vektoruk
(6,0). Az agak hossza a befogastdl a csomdpont kezdetéig 24,7 A. Az dgak
120°%-o0s szoget zarnak be. Errél a szerkezetrdl elmondhatd az agak és a
hétszogek elhelyezkedése miatt, hogy szimmetrikus. A lefuttatott szimulacio
a 32. abracsoporton lathatd. Az abradkon lehet latni, hogy a nanocsdvek
atmérdje elkezd csokkenni, a csomopontban a kotések meghosszabbodnak. A
befogasnal az atmér6 nem tud valtozni, nem tud a szerkezettel egylitt
relaxalodni, ezért a szimuldcid végén a gyenge keresztmetszet a befogés
mellett alakul ki.

200. 1épés (2 A; 8%-0s megnylas) 400.1épés (4A; 14%-o0s megnyTilas)

600. 1épés (5 A; 18%-o0s megnytilas)
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szakadas el6tti pillanat (7,94 A; szakadt szerkezet
18,51%0s megnyulas)

32. abra: A szimmetrikus szerkezet hizasanak folyamata

A kovetkezokben ismét szimmetrikus Y elagazast vizsgaltam, ahol az

agak ellentétes kiralitdstak, mint az el6z0 példaban: karosszék tipusu
nanocsdvek. A modellezett szerkezet a 33. abran lathato.
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33. abra: Karosszek tipusti nanocs6bol képzett Y elagazas

A szerkezeten lathato, hogy a hétszog gytrik itt is a csomdopontban
helyezkednek el. Ebben az esetben (6,6) kiralitasti nanocsdveket hasznaltam a
szerkezet kialakitasdhoz. Ez a modell is a karosszék tipusii nanocsébdl
felépithetd legkarcsubb csomoOpont. A szerkezetben az atomok kozotti
kotések szintén 1,4 A és 118,37%o0s szoget zarnak be. Mindegyik aga 24,08 A
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hosszi és 120%o0s szdget zarnak be. A szimulacidé soran figyeltem a
megnyulast és a deformaciot. A gyenge keresztmetszet a hétszog gytiriik
kornyezetében varhatd. A szimulécios folyamatot a 34. dbran szemléltetem.

840. Iépés; szakadas eldtti pillanat
(8,4 A a megnyulas végiil 27,06 % )

841. 1épés; szakadas el6tti pillanat (8,41 A a megnyuls végiil 27,08 % )

34. abra: A karosszék tipust nanocs6bél allé Y elagazas hiizas-szimulacidja
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Miutan az  el6zéekben emlitett szimuldcidkat befejeztem
megallapitottam, hogy mechanikai igénybevétellel szembeni viselkedés
szempontjabol az Y elagazasokat két f6 csoportba sorolhato. Az egyik az
aszimmetrikus csoport, melyek nem azonos nanocsdvekbdl épiilnek fel.
Ezeknél a nanocsd elagazasokndl a szerkezetben fellépd belsd fesziiltségek,
melyek a cséagak végén 1évé atomcsoportok mozgatasa révén jon létre, a
csOagak nem azonos mértékben veszik fel. Az agak elhelyezkedési szoge
nagyban befolyasolja az adott ag terhelését. A szerkezet topoldgidja
befolyasolja, hogy melyik agon kovetkezik be a roncsolodds. A masik nagy
csoport a szimmetrikus Y elagazasok csoportja, melyeknél azonos a
nanocsoveknek a fajtaja, atmérdje és hossza, melyekbdl felépiilnek. Ennél a
csoportndl a tengely irdny0 terhelés hatdsara az eldgazéds dgai azonos modon
¢s litemben deformalédnak mind a cikk-cakk tipust, mind a karosszék tipusu
nanocsovek esetén.

A masik észrevétel, amit megallapithattam, hogy az aszimmetrikus
elagazasoknal teherviselés szempontjabol, meg tudom mondani, hogy melyik
a gyengébb nanocsO. Vizsgalataim sordn az aszimmetrikus szén nanocsé
elagazédsokat két tipusti nanocsébdl épitettem meg. Az egyik volt a karosszék
tipusu (az én példamban (8;8) kiralitasi nanocsd), a masik a cikk-cakk tipust
(jelen esetben (8;0) kiralitast nanocsd). Mind a két példaban a szerkezetem
nem a csomépontban roncsolddott, hanem valamelyik nanocsd szakaszon. Ez
a nanocsd tipusat tekintve mindig a karosszék tipust nanocsé volt. Ezen
eredmények kovetkeztében a szén nano szerkezetekben a cikk-cakk tipusu
nanocsé nagyobb deforméciora képes roncsolodés eldtt, mint a karosszék
tipusu.

Négyféle Y elagazast vizsgaltam. A négy szerkezet koziil harom
esetében (aszimmetrikus eldgazasok és a karosszék tipust szimmetrikus
elagazas) a tonkremenetel helye a csomopont kozelében, valamelyik
csOszakaszon, a hétszoges gytirik mellett addédott. A cikkcakk tipusu
szimmetrikus Y elagazas esetében a tonkremenetel helye a befogas mellett,
az egyenes csdszakaszon adddott.

4.2. Szén nanocsé elagazasok gyenge pontjanak modositasa

Az eldzéekben vizsgélt nanocsé szerkezetek analizalasa soran azt a
megallapitast tettem, hogy a legtobb esetben szerkezetek csomopontja mellett
van a modellem gyenge keresztmetszete. Ezeket a gyenge szerkezeteket a
hétszog gylrik hatarozzak meg. Minden esetben a hétszog gytiriik mellett
kovetkezett be a roncsolodas.

A kovetkez6kben bemutatok két olyan lehetéséget, melyekkel ezek a
hétszog gytrik ,.elmozgathatok” az eredeti helyiikrél. Azt valdszinisitem,
hogy ezaltal a gyenge keresztmetszet megvaltozik. Ezeket a modszereket a
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szimmetrikus nanocsé eldagazasokon mutatom be, mivel ezeknél a
szerkezeteknél a célom a csomdopont megerdsitése.

4.2.1. Stone-Walles transzformacio

Az els0 moddszer egy szerkezeti atalakitds, mellyel a modell
csomépontjat beavatkozas torténik. Ez az apré beavatkozas egy kémiai
kotésnek az atbillentése, az un. Stone-Walles transzformaciomelyet a 35.
aban szemléltetem (Stone 1986).

3

&& &V
35. abra: Stone-Walles transzformacio

A transzformacié lényege, hogy felbontok egyes kotéseket és ezek
helyett ujakat hozok 1étre. Azzal, hogy 0j kotéseket hozok létre, mas szén
gylriik jonnek létre. A kezdeti 4 darab 6-szog gytirib6l a Stone-Walles
transzformdcio segitségével 1étrejon két 5-sz0g gylirl, és két darab hétszog
gylri. Ez a modszer természetesen visszafele is miikodik. Ezen modszer
segitségével, ha egy olyan szerkezetet veszek alapul, melyben talalhatd
hétszog gylrli, akkor Stone-Walles transzformaciokkal, azaz kotés
atbillentésekkel ezt a hétszog gylirlit mozgatni tudom a felilleten vagy
halozaton. Természetesen nem csak egy hétszog gylirlit lehet igy mozgatni,
hanem tobbet is. A kivalasztott modellem egy szimmetrikus Y elagazas. A
szerkezet 290 atombol all. A szénatomok kozti kotés itt is, mint eddig 1,4 A
és a kotésszogek 118,37°-ak. Az nanocsé szakaszok hossza két agon
ugyanolyan hossztak, 18,62 A. A harmadik ag 12,46 A. Az 4gak altal
kozrezart szogek mindenhol 120%-ak. A kezdeti szerkezet felépitését a 36.
abran szemléltetem.
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36. abra: Az alap Y elagazas, itt is a kivélasztott atomok a nanocs6 szakaszok végén
helyezkednek el, és ezeket mozgatom tengely iranyba (jelolve)

A szerkezetemen, a szimulacio soran a szogek valtozasat és az egyes
agak deformacigjat ellendrzom. A huzas-szimulacid soran harom
atomcsoportot valasztok ki jelen esetben, ahhoz hogy a hlizast végrehajtsam.
Az eléz6ekben bemutatott modellt valtoztattam, hogy a késdbbiekben egy
halozat ¢épitéelemeként tudjam felhasznalni. Ezért a szimuldciét ujra
lefuttatom, és természetesen ugyanazt az eredményt varom, mint ahogy az

el6zéekben bemutattam. A szimulacié folyamata a 37-es abran lathato.

200. 1épés (2 A; megnytlas 9,05 %) 400. 1épés (4 A; megnytilas 11,65 %)
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Miutan ezt a szimulaciot elvégeztem, ugyanazokat az eredményeket
kaptam, mint a 3.3. fejezetben bemutatott szimulacio soran, amit a szimmetria
vizsgalat soran készitettem. Az eredményemet a 38. dbran foglaltam Ossze.
Az abran lathatd hogy a hétszog gyurik elhelyezkedése, mely arra a
keresztmetszetre utal, ahol a kritikus kotéshossz leghamarabb fog kialakulni

(1,7 A).
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38. abra a: az elOre vart gyenge keresztmetszet; b: szimulacio utan a gyenge keresztmetszet;
C: az el6re vart és a szimulacid utan kapott eredmények egybeesnek

Ezt a modellt fogom a topoldgiai transzformacid segitségével
szerkezetileg atalakitani. A csomopontban elhelyezkedd hétszog gytriiket a
csomopont hatarara az agak csatlakozasi pontjahoz fogom ,,mozgatni”. Ezt a
folyamatot a 39. abran szemléltetem.

39. dbra: A csomopontban elhélyezkedé hétszog gyuruk atmozgatasa a szarakra

A folyamatabra elsé részén lathatod kijeldlve, hogy melyek azok a
hétszog gytrik, melyeket el kell tavolitanom a csomodpontbol. A masodik
abrarészleten két kotés atbillentés lathatd. Az elsé képen lathato fiiggdleges
kotésbdl vizszintes kotést hoztam létre. Majd masik két kotést valasztottam
ki, hogy a szerkezet csak annyit valtozzon, hogy a hétszog gyliriik mashol
legyenek. A harmadik képrészleten lathatd az a két kotés, amelyeket szintén
fiiggoleges allapotbol 4t billentek vizszintes allapotba. A végeredmény a
negyedik képrészleten lathat, miszerint a hétszog gytiriiket 90°-kal
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elforgattam ¢és az eldgazds csomoOpontjanak hatdrara mozgattam. A
transzformacio6 el6tti és utani modellt a 40. abran mutatom be.

40. abra: Az eredeti és a transzformalt modell

Miutan elvégeztem ezeket a transzformacidkat, a modellem
csomopontjat tobb kotés alkotja, mely kotések erdsitik magat a szerkezetet. A
modositott szerkezetli modellem huzés-szimulacidjanak folyamatat a 41. abra

csoporton mutatom be.

>

¥ ‘t"""" t" k\'\‘s\
t'kt' ‘*r “r \vkv‘\

'*f.,

3 "VI"V“VL,‘ Ee e L“St L{li\‘\.’\
ook Ak Vﬂ“‘..» . et
[ gt 4 N Py l.,\"

Y

e

s

200. 1épés (2 A; megnytlés 5,66 %) 400. 1épés (4 A; megnytlas 9,66 %)
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980. 1épés (9,8 A; szakadas el6tti pillanat; megnyulas 23,65 %)

41. abra A transzformalt elagazas huzas-szimulacioja

A szimulacidé elsé szakaszarol elmondhatom, hogy a szerkezet
aranyosan deformalodott. Az 4gak ardnyosan nyultak meg, a kotések
egyenletesen hosszabbodtak. A szerkezet megnyulasabdl, illetve a l1épések
szamabol — ami a sSzerkezetre hatd erével aranyos — lathaté hogy, az
alapmodell mind megnyulasban, mind teherbirasban elmarad a transzformalt
szerkezettol.

A 42. abran bemutatom a huzas-szimulacié végét, itt a nanocsd
szerkezetet roncsolodasig terheltem. Jol lathatod, hogy a csomopontbdl eltolt

o

hétszog gytirtik mellett keletkezett a gyenge keresztmetszet.
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42. abra Elszakadt szerkezet; és a megjelolt hétszog gytriik

A kovetkez6 abra (43. abra) mutatja be, hogy a hétszog gytrik a
csomopontbol elkeriiltek az agak végeihez, vagyis a csomépont hatarara.
Piros szinnel jeldltem a huzas-szimulacio elott feltételezett gyenge
keresztmetszetet, majd a kapott eredményt, végiil Osszevetettem a gyenge
pont helyét.

43. abra a: Az elmozgatott hétszog gyiiriik és a feltételezett gyenge keresztmetszet; b: az
eredmény, mely megmutatja a kritikus kotéseket; c: a feltételezés és az eredmény egyiitt

4.2.2. Atombevitel

A masik modszer, amivel a csomopontokban 1évé kotések szamat
noveltem - ezaltal a tehervisel6 képességét javitottam — az atombevitel.
Egyszeriien a szerkezet csomopontjaba beillesztek négy atomot, amik
kotéseket alkotnak a mar ott 1évé atomokkal. Ennek a moédszernek a

segitségével is a hétszog gylriik helyzetét megvaltoztatom. az atalakitott
modell és az 4talakitds helye a 44. dbran lathato.
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44. abra Az atombevitellel modositott elagazas

A szerkezetben az atomok szintén a graféntdl 6rokolt pozicidban
vannak, 1,4 A-re és 118,37%os kotésszogben. Jelen esetben az adgak hossza
két esetben egyenld (also két ag), 17,75 A. A harmadik 4g, most
fiiggdlegesen helyezkedik el, 11,44 A. Az agak 120°-o0s szdget zarnak be
egymassal. A htzas folyamatat a 45. abracsoporton mutatom. A beillesztett
atomok segitségével a hétszog gyliriiket elmozgattam a csomopontbol. Az
el6z0 futtatdsokbol arra a kovetkeztetésre varok, hogy a gyenge
keresztmetszet ebben az esetben is a hétszog gytirtik kornyezetében lesz.
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200. 1épés (2 A; megnyulas 6,68 %) 400. 1épés (4 A; megnyulas 10,68 %)
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1000. 1épés (10 A; megnyulas 20,37 %)  1078. 1épés (10,78 A; megnyulas 21,36 %)

45. abra Atombevitellel modositott Y eldgazas huzas-szimulacioja

A futtatdsom elsd szakasza sordn a szerkezet aranyosan valtozott. A
szerkezet megnytlasabol megallapitottam, hogy ezzel a modszerrel is

"o

erdsiteni tudtam a csomoponton. Az elszakadt szerkezetet a 46. abran

mutatom be. Az dbran fehérrel jeloltem a szerkezetben 1évé hétszog gytrtit.

46. abra Az elszakadt modell és a jelolt hétszog gytirti
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47. abra a: Az elmozgatott hétszog gyiiriik és a feltételezett gyenge keresztmetszet; b: az
eredmény, mely megmutatja a kritikus kotéseket; c: a varhato és az eredményiil kapott
keresztmetszetek egyiitt

A futtatasi eredményemet ebben az esetben is egy Osszefoglald abran
mutatom be (47. é&bra). Az é&bran az eldre megbecsiilt gyenge
keresztmetszetek és a szimuldcid utdn a tényleges roncsolodasi pontok
taladlhatoak kiemelve. Ez a hely ebben az esetben is egybeesik, azaz a varhato
helyen tortént a roncsolodas.
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4.2.2. Szerkezetek szakitoszilardsdaga

Ahhoz hogy a szerkezetek szakitdszilardsagat meg tudjam hatarozni
¢s Ossze tudjam vetni a szakirodalomban talalhato eredményekkel, tisztaznom
kell azokat a paramétereket melyek segitségével a szamolasaimat pontosan el
tudom végezni.

Az eddigi vizsgalataim soran az, hogy milyen paraméterii
polinomokkal helyettesitettem a Brenner formuldban a levago fiiggvényeket,
az altalam bemutatott ellendrzések alapjan elmondhat6, hogy nem
befolyasolta a gyenge pont keresésére alkalmazott algoritmusomat. A szakito
szilardsagi szamitasoknal viszont a potencidl fiiggvény lefutdsa nem
mindegy, s6t az ebbdl kapott erd fliggvények lefutdsa még jobban
szembetling.

Hogy a szamitasaimnak pontossdgat ellendrizzem a szakirodalomban
talalhato kisérleti eredményekhez nagysagrendileg ugyanolyan értékeket kell
kapnom. Ezt a legpontosabban az Ri=1,9 f=0,2 paraméter parral 1étrehozott
levago fiiggvénnyel értem el, melyet a 3.2. fejezetben mar bemutattam.

Miutan a vizsgalat alapjaul szolgald szerkezeteket analizaltam és a
kapott eredményeket kiértékeltem, megrajzoltam a szakitédiagramjat
mindharom szerkezetnek (48. abra).

Erd (nN)
90

80

A

70
60 /, \ —4— Alap szerkezet
50 /

40

== Transzformalt
szerkezet

30

Plussz atomos

20 szerkezet

10

0 r T T T 1
0 10 20 30 40  nyulas (%)

Lt

48. abra: A harom szakitédiagram
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A kapott eredményeken kiviil mind a harom szerkezetnek kiszamoltam a
szakito szilardsagat (Belytschko, 2002).

F

o — _ max |

max 7Z'Dt

ahol: Fmax a maximalis er6, melyet a diagrambol is le lehet olvasni.
D a nanocs0O atmérdje
t grafén sikok kozotti tdvolsag

Mind a harom esetben a nanocsé ugyanolyan tipusu volt. Ez azt
jelenti, hogy a nanocsé atmérdje ugyanakkora 4,701 A. Mivel mind a harom
esetben az egyenes nanocsd szakaszon tortént a roncsolddas ezért mind a
harom szakitdszilardsagnal ezzel az értékkel kell szdmolni. t a grafitsikok
kozotti  tavolsag, ezzel egy csékeresztmetszetet szamolunk, t=3,4 A
(Angstrém) = 3,4x10%m :

Az alap esetben a nanocs6 szerkezet szakitoszilardsaga:

-9
o —Foa g 7719301074 o005,
7Dt 7-4,701-107 -3,4-10
A transzformalt esetben a szerkezet szakitdszilardsaga:
-9
Gy = Tmac g 10700110 -4 _,,6006p,
7Dt 7-4,701-107-3,4-10

A plussz atommal modositott esetben a szerkezet szakitoszilardsaga:

F 4 68,0040-10°° - 4

max

oo = - — —135,43GPa
Dt 7-4,701-10°.3,4.10

A kapott eredményeket Osszevetve a szakirodalomban Osszegylijtott
eredményekkel, megallapithatom, hogy ezek az eredmények egy
nagysagrendbe esnek a kisérleti tapasztalatokkal és a legpontosabb
szamitasokkal kapott végeredményekkel, melyek az altalam ismertetett 2.
tablazatban megtalalhatoak (2.2.2. fejezet). A kisérleti eredménybdl kapott
szakitoszilardsag 150 GPa (Demczyk 2002).
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4.3. Szén nanocsé szerkezetek rugalmassaga

Szakirodalmi kutatdsaim soran taldlkoztam sok kutatd altal emlitett
nanocsOvek rugalmassagaval. Ebben a fejezetben bemutatom, hogy ez a
rugalmassag hogyan ¢€piil fel és milyen szerkezeti valtozasok mennek végbe a
kiilonb6zé nanocsovekbdl feléplilt szerkezetekben, ha terhelem ¢€s utdna a
terhelést megsziintetem, és a szerkezet visszanyeri eredeti allapotat.

A rugalmassag a nanocsd szerkezeteknél megfigyeléseim szerint két
részbdl tevodik dssze. Az egyik a kotési szogek deformacidja. Ez azt jelenti,
hogy az eredeti kotések 118,37°%-0s szdgben helyezkednek el. Tengely iranya
terhelés hatdsara ezek a szogek megvaltoznak és az er6hatds irdnyaba
probalnak befordulni. Ez alatt a szerkezet torzul, oly mértékben hogy a
kezdeti atmér6 lecs6kken, és természetesen a szerkezet hossza novekedik

A masik rugalmassagi Osszetevd a kotések hosszvaltozasa. Az
potencial fliggvény lefutasabol latjuk, hogy a kotéshosszak valtozasa nem
linearisan koveti az eré hatdsat. Es az is megallapithato hogy a kezdeti
allapotban — nyugalmi helyzetben — 1év6 atomparok torekednek ezen allapot
fenntartasdra. Ebben az éllapotban 1,4 A a kotéshossz. Dolgozatomban
kéttipusu nanocsé szakasz rugalmassagat vizsgaltam. Az egyik cikkcakk a
masik karosszék felépitésii nanocso.

4.3.1. Karosszék tipusu nanocso rugalmassaga

A karosszék tipusnal a hatszog gytrti deformacidja lathato a 49.
abran, hogyha egy tengely irdnyt erével terhelem a nanocsovet.

49. abra A karosszék tipusu nanocs6nél a hatszog deformacidja er6hatasra
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Az &brén j6 lathat6 hogy a kotésszogek

#A” kotés

mekkorat valtoztak. Négy kotés csaknem
teljesen befordult a terhelés irdnyaba, a masik
két kotést - mivel merdleges a terhelés
iranyara — nem érte olyan nagymértéki
deformaci6é. Ezen a két kotésen is vannak
valtozasok, de azok csak a kotéshosszak
novekedésében latszanak. Ezek az atmérd
csokkenése miatt valtoznak. Az atmérd

csokkenésekor az atomok szintén elkezdenek

Nem szomszédos

egymashoz kozeledni. Ebben az esetben a
kotésekkel 6ssze nem kapcsolddott atomok is
hatassal vannak egymasra és ezek a parok is

atomok tavolsaga (C)
50. abra: A vizsgalt paraméterek
a hatszogon

az energiaminimumra torekedve taszito tatast gyakorolnak egymasra.

crer

lefutdsat. A 6-szog gylirik alakvéltozasat a kovetkezd abran rogzitett

paraméterekkel irtam le (50. abra).

A 6-sz0g gylrikon két jellegzetes szdget
vizsgaltam (,,a” és ,,” tipust szogek), a tobbi szog e két
sz0g valamelyikéhez hasonlé. A ,B” tipusi szog
novekedni fog, ugyanugy, mint a vele szemkozti szog. A
tobbi csokkenni fog gy, mint az ,a” tipusu szog.
Megfigyeltem a kotések hosszvaltozasat is. Két
elhelyezkedésiikben eltérd jellegzetes kotés van a
szerkezetben a jeldltek szerint, amiknek a valtozasat
vizsgaltam. A jelolt kotések koziil az egyiknek a
deformacidja kisebb lesz, a fent emlitettek miatt. A
masik kotésnek joval nagyobb mértékben kell valtoznia,
mivel a terhelés iranyaval ugyanakkora szoget zarnak be,
tehat a terhelés irdnyara esé erdvetiilet a két kotésnél
egyenlé. Es végiil a nem szomszédos atomok kozti
tavolsdgot is rogzitettem. Ez azért fontos, mert a
legjobban ezzel a paraméterrel tudom meghatarozni a

i0jat. Ezen paraméter valtozdsa a
legnagyobb. A futtatasi eredményeimet a 3. tablazatba
foglaltam, mely tartalmazza még az egész szerkezet
hosszvaltozdsat valamint az nanocsé atmérdjét két
iranybol mérve, ¢és a 1épések szamat, melyek

51. abra
Karossz€k tipust
nanocsé a
vizsgalatahoz

megfelelnek 0,01 A-nek. Végiil 4brazolom a kapott eredményeket

diagramokon is. (52-56. abra).

A vizsgalt szerkezetem az 51. abran lathatd, mely egy karosszék

tipusii (5;5) nanocsd, és a hossza 24,42 A.
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52. abra
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53. abra
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54. abra
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Kotéshossz atlag
1,80

= 1,70 ]
1,60
Z 150 | "A" kités

S 140 : "B" ktés

Kotéshossz [A

1,30

0,00 2,00 4,00 6,00 8,00 10,00 12,00
Megnyiilas [A]

55. dbra
Nem szomszédos atomok tavolsaga

3,00 (C)

= 250 AN
on
S
e \
1,50 T T T T T 1
0,00 2,00 4,00 6,00 8,00 10,00 12,00

Megnyiilas [A]

56. abra

A futtatdsok utdn, az eredmények kiértékelésekor két dolgot
allapitottam meg. Az egyik, hogy a tonkremenetel el6tt a diagramok
lefutdsdban van egy hirtelen torés, mely pont a szerkezet tonkremenetelét
jelzi. Ezt a pontot jeldltem a diagramokon (8,68 A-nal). Ha ezt a pontot a
szerkezet terhelése meghaladja, a rugalmassag nem veszik el, tehat ha
elveszem a terhelést, akkor a modell egy relaxdcio utan visszaall az eredeti
allapotba, 24,43 A.

A masik észrevételt a kotéshosszok valtozésanal és a kotésszogek
valtozasanal tettem. A kotésszogek korabban deformalddnak, mint ahogyan a
kotések elkezdenek valtozni. Ez a tendencia az alabbi, szazalékos eltéréseket
mutatd diagramon vilagosan latszik. A szdgek valtozasait mutatd kék és zold
gorbéken a novekedés (,,a” tipusu szogeknél a csokkenés) azonnal,
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hatarozottan megkezdddik, amig a kotéshosszak valtozasa csak késébb, kb.
1A nyualasnal indul meg.

A szdgek és kotéshosszak analizisénél fontos tényezo tovabba, hogy a
rugalmas alakvaltozas az 52-56. abrakon mutatott piros szint fliggdleges
vonalig, 8,68 A nyulasig volt megfigyelhetd. Ez azt jelenti, hogy a piros
vonalig terjedd nyulési szakaszban a terhelés megsziintetése utdn a magara
hagyott szerkezet visszanyeri eredeti alakjat. Ez 18,3% rugalmas nyulést
jelent. A szimulaci6 valdban igazolja a sok szerzé altal emlitett extrém
rugalmassagot. Az extrém rugalmassag oka a kotéshosszak valtozasai mellett

crer

valtozasokat egy Osszesitett diagramon mutatom be az 57. abran.

Szazalékos valtozasok
150
140 Vb
130 Mx’l/
120 == 3 s20g
110 == A kotés
% 100 F¥ a sz0g
90 -
80
70 : : : : :
0 2 4 6 8 10
Megnyulas (A)

57. abra: A karosszék tipust nanocs6 alakvaltozasanak szazalékos értékelése
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4.3.2. Cikk-cakk tipusui nanocsd rugalmassaga

58. abra: A cikk-cakk tipust nanocs6nél a hatszog deformécm;eréhatésra

A maésik tipusi nanocsd, melyet rugalmassag
vizsgaltam, a cikk-cakk tipusi nanocsd, illetve az 6t felépité 6-szog gyiirii
(58. abra). Ebben az esetben a gyliri orientacidja mas, mint az elobb taglalt
nanocsonél. Jelen vizsgélatban a gyiiriinek van két olyan kotése, mely teljes
mértékben a tengely irdnyl erdnek a hatasat felveszi. Illetve van négy olyan

kotés, mely szintén szoget zar be a tengellyel,
mint a karosszék tipusnal. Egy kiragadott
gylriin ~ szemléltetem a kdvetkezOkben
vizsgalt paramétereket (59. abra).

Ebben az esetben is ugyanazokat a
paramétereket vizsgaltam, mint a karosszék
tipusunal. Két szoget, melybdl az a szog €s a
vele szemkozti megegyezik. A B szog
viselkedés szempontjabol ¢és szog allas
szempontjabol megegyezik a tobbi harom
kimaradt szoggel. Azt varom, hogy az a
szognek az értéke csokken a B szog értéke
pedig nd. Vizsgaltam ennél a szerkezetnél is
két kotést, mivel a tobbi kotés megegyezik e
kotések valamelyikével. Azt varom, hogy az
A kotés kisebb, mig a B kotés nagyobb
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Iéptékben és jobban fog valtozni terhelés hatasara.
Ennél a tipusndl is vizsgéaltam a nem szomszédos
atomok tavolsagat, melyet az dbran lathat6 modon
vettem fel. Vizsgaltam még a szerkezetem
atmér6jét, melyet két irdnybol egymasra
merdlegesen mértem. Az eredményeket tablazatba
foglalva (4. tdblazat), és diagramokon is abrazoltam
(61.-65. abra).

Az analizadlt szerkezetem az 60. &bran
lathatd, melynek tulajdonsagai: cikk-cakk tipust
(7,0) kiralitasu, és 21,15 A hosszi.
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Nanocso hosszvaltozasa

Megnyiilas [A]
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°_§ 28 /I
=
% 26 /
:§ 24 /
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g2 —
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1 2 3 4 5 7 8
Megnyilas [A]
61. abra
Atmeéro valtozasa
55
£ 45
g \
Z 4
3,5 . .
1 2 3 4 5 7 8
Megnyiilas [A]
62. abra
Kotésszog valtozas
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_ 135 S
2115 <_
}g 95 o sz0g
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Kotéshossz valtozas
17
1,65
= 16 //
< 1,55 —
g 15 )
z -~ ——"A" ktés
}2 1’45 / an k J4
= R — — otes
1,35
13 : : : .
0 2 4 6 8
Megnyiilas [A]
64. abra
Nem szomszédos atomok tavolsaga
(©)
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°_<_Q \
o0 2,1
~g \
S 19
=
=17
1,5 T T T T T T T 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8
Megnyilas [A]

65. abra

Ebben az esetben is megtalalhatd az a két hatarpont, amelyek a
deformacidja két részbdl all. 0,5 A-nél van az elsé torés, ameddig a
kotéshosszok nem valtoznak, és a kotésszogek, illetve a szerkezet atmérdje
drasztikusan valtozik. utdna kezdenek a kotésszogek hosszabbodni és a
szerkezet deformacioja lelassul.

A masik egy hatarpont a szerkezet tonkremenetele eldtt, mely elére
jelezheti a roncsolodast (6,74 A).
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A tendencidk az alabbi, szazalékos valtozasokat Osszehasonlitd
diagramon jol megfigyelheték. A kotéshosszak esetében most is lassabban
indul a valtozas, csak kb. 1 A nyllas utdn, a szogek esetében azonban mar
ezen a kezdeti szakaszon is nagymértékil valtozasok tapasztalhatok.

A rugalmas alakvéltozas az 59-62. abrdkon mutatott piros szini
fiiggbleges vonalig, 6,74 A nyulasig volt megfigyelhetd. (Tehat a piros
vonalig terjedd nyulasi szakaszban a terhelés megsziintetése utdn a magara
hagyott szerkezet visszanyeri eredeti alakjat.) Ez most 15,9% rugalmas
nyulast jelent. A szimulacié most is igazolja a sok szerz6 altal emlitett extrém
rugalmassagot, amely a karosszék tipusi nanocsdveknél valamelyest
nagyobb volt (18,3%). Az extrém rugalmassag oka a kotéshosszak valtozasai
karosszék és a cikkcakk tipust nanocsovek esetében is. Ebben az esetben is a
szazalékos valtozasokat egy diagramba foglaltam, amit a 66. abran
szemléltetek.

Szazalékos valtozasok

130
120 =X
110 -

100
90 o= A kotés

%

80 = == B kités
70 =

60
50

40 T T T 1
0,00 2,00 4,00 6,00 8,00

a sz0g

== f3 52068

Megnyulas (A)

66. abra: A cikk-cakk tipusti nanocs6 alakvaltozasanak szazalékos értékelése
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4.4. Szén nanocsé szerkezet modellezése és vizsgalatai

Dolgozatom egyik témaja a tobbdimenziés nanocsO szerkezetek
modellezése. Ebben a fejezetben bemutatok tobb olyan modellt, melyet a
tovabbiakban vizsgalni fogok. A modellek egy halézatnak a részei lehetnek.
Amennyiben ezeket a nanocsé elagazasokat periodikusan egymas mellé
helyezziik, akkor egy nanocsé halézatot kapunk eredményiil. Az egységnyi
elemet tesztelem, és mechanikai igénybevétellel terhelem, majd nézem a
szerkezetem gyenge pontjat. Miutan meghatdroztam a  kritikus
keresztmetszetet, a fent emlitett 3.4.1-es és 3.4.2-es fejezetben leirtak alapjan
modositom a szerkezetet. A vizsgalni kivant halézatokat mindig csak Y
elagazasokbol épitem fel. Ezeket az Y elagazasokat dolgozatomban a 3.4-es
fejezetben mar vizsgaltam. Ugyanazokat a szerkezeteket hasznalom fel. A
hélozat épitdelemei minden esetben két Y eldgazasbol allnak. Az elagazasok
egymassal szembe vannak forditva és a szerkezet végén talalhatdo atomok
kotéseket létesitenek.

4.4.1. Cikk-cakk tipusii nanocsé halozat elem

El6szor a cikk-cakk tipusu nanocsébdl késziilt halozatelemet mutatom
be. A szerkezet minden szakasza azonos kiralitasi nanocs6bdl épiil fel. Jelen
esetben is egy (6,0) kiralitasti nanocsébdl. A tesztelt modellt a 67. abran
mutatom be. Ebben az esetben is a szerkezetre tengely iranyu terheléseket
tettem, melyet az abran jeldltem is. A terhelést szintén a nanocsé végeken
elhelyezkedd atomcsoportok mozgatasaval értem el.

67. abra: cikk-cakk tipusu halozat elem, a terhelési iranyokat is jeloltem az abran

78



EREDMENYEK

A kovetkezd képcsoporton (68. abra) bemutatom a szimuldcid
folyamatat. Megmutatom, hogy egy bizonyos lépéshez mekkora megnyulas
tartozik. Mekkora a szerkezet megnyulasa szézalékban (k6zépso fiiggdleges
nanocsd szakasz iranyaban)

1038. 1épés (10,38A; 24,59% megnyulas), és a tonkremenetel
(Az elso kotés most is a hétszog gytiriik mellett szakad at.)

68. abra: Cikk-cakk tipust halozatelem huzas-szimulacioja
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4.4.2. Cikk-cakk tipusu T transzformdcioval modositott nanocsé hdlozat elem

A 3.4.1. fejezetben mar bemutatott modellt fogom felhasznalni az
el6zéekben bemutatott halozat elem épitéséhez. Az emlitett fejezetben épitett
modellemet ugyanannyi atom épiti fel, ebbdl kovetkezéen megegyezik a
szerkezetben 1évé kotésszam. A kiilonbség a két csomodpontban van. A
transzformalt modell csomodpontjdban tobb a kotés, és a kritikusnak
mindsitett hétszog gylriik a csomopont szélére keriiltek. Ebben az esetben is
természetesen a terhelések tengelyiranyuak. A modositott halozatelemet a 69.
abran mutatom be. Cikk-cakk tipusu (6,0) nanocsdvekbdl all, a szerkezetben
580 atom taldlhatd. A csovek 120°-ban helyezkednek el.

1‘&,@ LA,
({04 LK

~u.‘t., t"&
v@{h IL,

sk“

69. abra: Transzformalt halozatelem, jeldlve a hétszog gylriik és a terhelések

A k6vetkez6kben bemutatom a fent emlitett és meghatarozott
fejezetben tapasztalt 521mula010 utan —, hogy a modellem a csomopontok
szélén elhelyezkedd hétszog gylriknél fog roncsolodni. A szimulacid
folyamatét a 70. abrasorozaton szemléltetem. Az egyes abrak alatt olvashat6
a szimulacid 1épésszama, mely szamszerlien megegyezik az elmozdulassal
angstrOmben, €s a szerkezet szazalékos megnytlasa (kozépsd fiiggdleges
nanocs0 szakasz irdnyaban).
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4.4.3. Cikk-cakk tipusu atombevitellel modositott nanocsd halozat elem

A 3.4.2. fejezetben mar bemutatott modellt fogom felhasznalni az
el6zéekben bemutatott halozat elem épitéséhez. A két modell kozotti
kiilonbség, ahogy a modositas neve is utal ra, tobb atombdl all. A kiilonbség
a két csomopontban van. A tobb atombdl allé6 modell csomdpontjadban tobb a
kotés. A kritikusnak mindsitett hétszog gylirlik szintén a csomopont szélére
lettek eltolva. Természetesen ebben az esetben is a terhelések
tengelyiranytak. A modositott halozatelemet a 71. dbran mutatom be.

71. abra: A moédositott haldzatelem, jelolve a hétszog gytirik, és a terhelések

A kovetkezokben bemutatom az atombevitellel ~modositott
fejezetben leirtak alapjan, hogy ez a szerkezetem is a hétszog gyliriiknél fog
roncsolodni. Ez a szerkezet is kétszer annyi atombdl all (588 db), mint a 3.4.2
fejezetben emlitett. Ugyanugy cikk-cakk tipusa (6,0) nanocsévekbdl all, és a
csovek altal kozbezart szdog 120°. A szimuldcio folyamatit a 68.
abrasorozaton szemléltetem. Az 4bra alatt lathatdo a szerkezet szézalékos
megnyulasa (kozépsé fliggdleges nanocsd szakasz iranyaban)
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1000. 1épés (10 A, 1284. 1épés (12,84 A;
17,29%-o0s megnyulas) 21,94%-0s megnyulas)

Roncsolédas pillanata
(22,07%-0s megnyulas)

Roncsolddott és
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72. abra: Atombevitellel modositott halézatelem huzas-szimulacioja
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A cikk-cakk tipusu halozatelemek vizsgalata soran szamos
megallapitast tettem. Az alapmodellem a legkarcstubb elagazas, melyet 1étre
lehet hozni (6,0) kiralitasti nanocsdvekbodl. A szerkezet teherbirasa, amit ha
leforditunk az altalam vizsgalt paraméterekre, egy részt 1038. 1épés, ami ugye
azt jelenti, hogy a szerkezet két végén rogzitett atomcsoportok kozott a
tavolsag 10,38 angstrommel ndvekedett.

A Stone-Walles transzformacio segitségével a modositott modellem
ugyanezekre a paraméterekre leforditva kismértékben eltéré nyulast mutatott.
Ebben az esetben a szerkezetem két végén kivalasztott atomcsoportok kdzott,
melyek a befogast szimbolizaljak, a tavolsag 11,14 angstrom. Ez az eredeti
tavolsagnovekedésnek a 7,8 %-a.

Az atombevitellel modositott halozatelem is jobb nyulasi
tulajdonsagokkal rendelkezik. A kivalasztott atomcsoportok kozott a
tavolsagnovekedés 12,84 angstrom. Ez 19,2 %-o0s valtozas.

Az eredmények ismeretében tehat elmondhatom, hogy a hétszog
gylriik elmozditdsaval egy mas szerkezeti hal6zat elemet hoztam létre. Ezek
a halézat elemek nyulasi tulajdonsagaikat tekintve kismértékben eltéroek.

84



EREDMENYEK

4.4.4. Karosszék tipusu nanocsé halozat elem

A kovetkezd modellt karosszék tipusii nanocsévekbdl készitettem el.
A terhelést ebben az esetben is tengelyiranyban helyezem el a szerkezeten és
az eladgazasok végén lévd atomcsoportok mozgatasaval hozom Ilétre. A
kovetkezokben vizsgalt szerkezetet a 73. abran mutatom be. A szerkezet (4,4)
kiralitdsu nanocsdvekbdl épitettem.

73. abra: Karosszék tipusu halozat elem, terhelési iranyokkal

A kovetkezOkben megmutatom a szimulacié folyamatat (74. abra).
Ismertetem a szerkezet médosulasat kiillonbozo fazisokban. Az abrak alatt a
szerkezet megnyulasat is le lehet olvasni, valamint a szerkezet egészére
vonatkozo nyulast angstromben.

200. 1épés (2 A; megnyulas 7,47%) 400.1épés (4 A; megnyulas 13,89%)
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A karosszék tipust nanocsd halézat elem szimuldcidja soran is
megallapitottam, hogy a szerkezet roncsolodasa szintén, mint az eddigi
szerkezetek vizsgalata soran, a hétszog gylriik kozvetlen kornyezetében
roncsolodott. A szimulacid sordn azt is megfigyeltem, hogy a kotésszogek
szembetlindbben megvaltoztak, mint a cikk-cakk tipusu nanocsébdl késziilt
szerkezetek soran. A szerkezet 22,22 %-os megnyulast kovetden
roncsolodott. Ebben az esetben a terheléssel parhuzamos kotés nem volt a
szerkezetben. Az egyenletes nyulds sordn viszont megallapitottam, hogy a
terhelések hatdsdra a szerkezetben a kotések, melyek valamilyen szoget
bezartak a tengellyel, befordultak a terhelések iranyaba. Ez a jelenség elobb
bekovetkezett, minthogy a kotések hossza elkezdett volna néni.

4.4.5. Szén nanocso halozat-részlet egyiranyu terhelése

A korabbi esetekben a szerkezeteket minden agon tengely iranyban
terheltem. Ebben a fejezetben azt vizsgalom, hogy a héalézat elem hogyan
viselkedik, ha nem minden &g van egyforman terhelve. A kovetkezd, 75.
abran mutatott Szerkezetet 1459 atom alkotja, melyek cikk-cakk tipust
nanocsoveket alkotnak. A csovek hosszisaga minden esetben egyforma.
Ebben az esetben egy hibat vittem a szerkezetbe, melyet a szakirodalom
vakancianak hiv. A kozépso agon az egyik atomot toroltem, igy harom kotés
megsziint. Az 4bran (75. abra) jeldltem a rdgzitett atomokat, illetve azt a
harom atomot melyek koziil kivettem azt az atomot mellyel kotést 1étesitettek
(vakancia).
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75. abra: A szimulacidhoz hasznalt szerkezet és kiemelve a t6rolt atom helye (vakancia),
valamint a terhelések
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A kovetkezOkben bemutatom a szimuldcidt, melyen lathatdo az
egyenletes nyulas szakasza. Az egyes abrak alatt lathato a 1épésszam, ami
ebben az esetben is a nanométer szazad része, valamint a szerkezet
megnyuldsa szdzalékban (76. dbra)

Tt

600. 1épés (6 A; megnyulas 6,99 %) 1200.1épés (12 A; megnyulas 15,83 %)

1800.1épés (18 A; megnytilas 23,57 %) 1986. Iépés (19,86 A;
szakadas; megnyulas 25,56 %)

76. abra: A hibas haldzatrészlet huzas-szimulacioja

Miutan a szerkezet huzdsa sordn a varhatd helyen (hibas
keresztmetszetben) tortént a szakadas, a kovetkez6 futtatast végeztem egy
olyan szerkezeten végeztem, ahol nincsen hiba. Az eléz6ekben alkalmazott
szerkezetet javitottam ki és futtattam le a szimulaciot ismét. Ugyanazokkal a
paraméterekkel rendelkezik természetesen, azaz az atomszam és a szerkezet
felépitése egyforma az el6z6 modellel. A terhelés itt is a kivalasztott atomok
parhuzamos mozgatidsaval értem el. A 77. abrdn bemutatom ennek a
szimulacionak a 1épéseit.
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600. 1épés (6 A; 1200. 1épés (12 A;
megnyulas 10,13 %) megnyulas 18,39 %)

1800. 1épés (18 A; 2184. 1épés (21,84 A;
megnyulas 25,56 %) megnyulas 29,14 %)

77. abra: Az ép halozatrészlet huzas-szimulacidja

A két szimulacié futtatasa és értékelése utdn megallapitom, hogy a
hibas és ép szerkezet ugyanazon a szakaszon roncsolodott. A hibas szerkezet
a gyengitett keresztmetszetben, az ép pedig a hétszog gyliriiknél roncsolodott.
A két futtatas kozott csak annyi a kiilonbség, hogy az ép halézat koriilbeliil
10%-kal erésebb. Az atomcsoportok mozgatisaval olyan belsd fesziiltség
keletkezik a szerkezetben, melynek a hatdsvonalai egy nanocsd szakaszban
koncentraltabbak. Ezen a nanocsé szakaszon tortént mind a két esetben a
roncsolodas. Ezt az 0sszegzett megallapitast mutatom be a 78. abran.
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78. abra: A szerkezetben ébredd er6k hatasvonala és a roncsolddott szakasz fedik egymast

4.4.6. Szén nanocsé halozat-részlet tébbiranyu terhelése

A masodik esetben a szerkezetet t6bb iranybol terheltem. Ebben az
esetben is az elézéekben bemutatott szerkezetet teszteltem. A 79. abra bal
oldalan részén fehér szinnel kiemelt csévégeket huztam tengelyirdnyban. A
kozépso agon az egyik atomot térdltem, igy hdrom kotés megsziint. Az dbran
(79. abra) jeloltem a rogzitett atomokat, illetve azt a harom atomot melyek
koziil kivettem azt az atomot, mellyel kotést 1étesitettek.

79. abra: A szimulacidhoz hasznalt szerkezet és kiemelve a torolt atom helye

Bemutatom a szimulacié 1épéseit az egyenletes nytlas szakaszaban,
valamint a roncsolodas helyét, ami ebben az esetben is a hétszog gytliriik
mellett van. (80. abra)

90



EREDMENYEK

600. 1épés (6 A; 1200. 1épés (12 A;
megnyulas 10,33 %) megnyulas 18,68 %)

1600. 1épés (16 A; 1668. 1épés (16,68 A;
megnyulas 23,09 %) megnyulas 23,92 %)

Elsédleges roncsolodasi pont (16,5 A; megnyulas 23,76 %)

80. abra: A hibas haldzatrészlet tobbtengelyii hiizas-szimulacidja
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A futtatas utan megallapitottam, hogy ha tobbiranya terhelés miatt a
szerkezetem kisebb alakvaltozast mutatott, miel6tt roncsolodott volna. Ez a
jelenség a makro vilagban is észlelhetd. Ez a tulajdonsdga a molekularis
szerkezeteknek hasonlit a ,,kézzel foghatd” anyagok tulajdonsagaira.

Miutan a szerkezet huzdsa sordn nem a varhat6 helyen (hibas
keresztmetszetben) tortént a szakadas egy ellendrzd futtatast végeztem az ép
szerkezeten. Az eléz6ekben mar alkalmazott szerkezeten futtattam le a
szimulaciot ismét. A terhelés itt is tobbiranyt. A 81. abran bemutatom ennek
a szimulécionak a lépéseit.

600. 1épés (6 A; 1200. 1épés (12 A;
megnyulas 10,15 %) megnyulas 18,57 %)

1600. 1épés (16 A; 1650. 1épés (16,5 A;
megnyulas 23,34 %) megnyulas 23,84 %)
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Elsddleges roncsolodési pont (16,38 A; megnytilas 23,76 %)
81. abra: Az ép halozatrészlet huzas-szimulacidja

A két szimulacio futtatasa és értékelése utan megallapitottam, hogy a
hibas és ép szerkezet ugyanabban a keresztmetszetben roncsolodott eldszor, a
hétszog gylriik mellett. A két futtatas kozott szamottevo kiilonbség nincs.
Azt is megallapitottam, hogy az eréhatdsok kovetkeztében a szerkezeten
kialakul egy olyan gylr(i korbe a szerkezet szélén, ahol a legnagyobb
erOhatas éri a halozatelemet. Ezen a gytriin alakul ki a gyenge keresztmetszet
végiil, az elgyengitett keresztmetszet nem befolyasolta a roncsolddas helyét.
(82. abra)

82. abra: Gyenge keresztmetszetekbdl allo hatarréteg
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4.4.7. Szén nanocsé halozat vizsgalata

Az el6zdekben bemutatott szimulacido soran egyes terhelések alatt
hogyan viselkednek a halozatrészletek. A kovetkezd szerkezet egy teljes
halozat lesz, melynek szintén a gyenge pontjat keresem. A 83. éabran
bemutatom a vizsgalt modellt és a terhelési iranyokat, amik ebben az esetben
is tengely irdnyuak. A szerkezetben minden nanocsd szakasz egyforma
hosszu, kiralitast tekintve is megegyeznek (6,0) cikk-cakk tipusuak.

o A 8
Skl

83. abra: Nanocso halozat és a terhelési iranyok
A kovetkezOkben bemutatom, hogyan valtozott a szerkezetem a

tobbiranyu terhelés hatasara. A 84. abracsoporton a szimulacid 1épéseit lehet
latni. Minden kép alatt a szerkezetre vonatkoz¢ adatok lathatok.
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200. 1épés (2 A; 600. 1épés (6 A;
megnyulas 1,38 %) megnyulas 4,2 %)
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1000. 1épés (10 A; 1400. 1épés (14 A;
megnyulas 7,98 %) megnyulas 11,63 %)

95



EREDMENYEK

-
AL,

Aaai
STE

3,
i “g‘& S

&

~\‘\$~ ¥ R e i
o b 3

1800. 1épés (18 A; 2000. 1épés (20 A;
megnyulas 14,45 %) megnyulas 15,8 %)
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2147. 1épés, roncsolddott szerkezet (21,47 A; megnyulas 16,92 %)

84. abra: Nanocs6 halozat tobbtengelyli huzas-szimulacioja
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. abra: A halozat els6dleges roncsolddasi pontja, kiemelve a hiba helyét

A haldzat futtatdsa soran megallapitottam, hogy a szerkezet itt is a
hétszog gytiriik kozvetlen kornyezetében roncsolodik. (85. abra). A tovabbi
futtatas sordn azt is megallapitottam, hogy ezen a szerkezeten is megtalalhatd
az eldzo fejezetben targyalt gylirli a szerkezet kiilsé részén. Ezen a gyliriin
alakult ki az elsédleges roncsolodasi pont is, €s a tovabbi szakadasok is. Ezt a

o

gylriit mutatja a 86. dbra.

86. abra: A halozat hatarrétege, ahol a roncsolodasok bekdvetkeznek
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4.5. Eredmények osszefoglalasa

Dolgozatom eredményeit Osszefoglalva mutatom be ebben a
fejezetben.

Az altalam készitett algoritmus ellentmond a Brenner -
potencialfiiggvény kovetelményeinek azzal, hogy a korrekcios fliggvény az
egyensulyi helyzetbdl kiindulva modositja az energetikai potencialfiiggvényt.
Csak ezzel a megoldassal lehet a szakirodalomban is taglalt problémakat
kikiiszobolni. Ezzel a mddszerrel, illetve modositassal az eréfliggvényen a
korrekcids fiiggvény miatt keletkezett toréspontot sikerdiilt eltiintetni, igy a
figgvény lefutisa folytonos lett. Igy a szamolasokat konnyitettem meg. A
tovabbi szimulaciokbol kideriil, hogy az igy modositott fliggvénnyel a
szerkezetek mechanikai terheléssel szembeni viselkedése megbecsiilhetd, oly
modon, hogy hol lesz a szerkezetem gyenge pontja. (4.6. fejezet 1. tézis)

A nanocsovek extrém rugalmassaga kozismert, de a nanocsovek
huzasa soran a szerkezeti deformaciok alakuldsa ) megallapitas. Szimulaciok
soran megallapitottam, hogy a nanocsdvekben a szerkezeti atalakulds harom
fazison megy keresztiil (példa erre a karosszék tipusi nanocsé diagramja,
mely a 4.3.1. fejezetb6l mar ismert 87. abra).

Kotésszog valtozas
180,00

160,00 / /)
140,00

[°]

&
S 2T ;
£ 120,00 (5208
Z \ ‘ B szog
100,00
80.00 . :
Kotéshossz atlag
1,80
= 1,70 -
§ 1,60 S
g 150 ——  ——"A"kotés
= i
£ 140 - "B kistés
1,30 : :
0,00 5,00 10,00
Megnyiilas [A]

87. abra: A huzasi folyamat harom szakasza

Az elsd szakaszban a 0-1 A-ig a szerkezet a terhelést ugy veszi fel,
hogy a kotéshosszok nem valtoznak, de a kotés szoget egy hirtelen intenziv
valtozasba kezdenek. A masodik szakaszban, mely nem olyan meredek, mint
az els6 szakaszban a fliggvény, de folyamatos valtozds megy végbe a
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szerkezeten, egészen a kovetkezd hirtelen valtozasig. A harmadik szakaszra
az mondhato6 el, hogy a nanocsévek a rugalmassagukat ettdl a ponttol kezdve
veszitik el. Ami azt jelenti, hogy ha a nanocsd terhelését e pont elott
megsziintetjlik, akkor a szerkezet visszanyeri eredeti allapotat, ha e pont utan
szlintetem meg akkor marado alakvaltozast szenved. (4.6. fejezet 2. tézis)

A szimmetrikus és aszimmetrikus elagazasok mechanikai teherbirasok
szempontjabol két f6 csoportra oszthatok. Az aszimmetrikus Y eldgazasok
esetén a felépitd nanocsdvek mas és mas mértékii mechanikai terhelésnek
vannak kitéve szerkezetliikb6l adoddan. A 88. dbran bemutatott elagazdsok

ot.

a b c d
88. abra: A megfigyelt szerkezetek; a) Cikk-cakk nanocs6bdl késziilt alapszerkezet;
b) cikk-cakk transzformalt szerkezet; ¢) cikk-cakk plusz atommal erdsitett szerkezet;
d) Karosszék nanocs6bél késziilt Y elagazas

A tablazat kitoltéséhez egy erd faktort vezetek be, mellyel a
szerkezetekben jelenlévé nanocsd tipusoknak adok egy jelolést, amivel a
terhelhetdségiiket hatdrozom meg. Ezzel a szammal rangsort lehet allitani a
kiilonb6zé nanocséd tipusok kozott. Ez a faktor a y melyet a kovetkezo
moédon hatdroztam meg:

WY =_%
Fi
ahol:
Fs: A szerkezetre hatdé maximalis er6 a roncsolodas pillanataban, mely a
nanocsd tengelyével parhuzamos
Fu: A kritikus (roncsolodott) kotésben létrejove erd a szerkezetre hatod
maximalis eré hatasara, természetesen ez minden esetben ugyan annyi,
mivel két szénatom kozotti kotés megsziintetésére mindig ugyanakkora
er6 kell (13,453 nN).

A szamitasokndl a szerkezetet terheld maximalis erdnek mindig a
felépit6 nanocsé tengelyével kell parhuzamosnak lenni, a szerkezetet mindig
tengely iranyu erdk terhelik. A kritikus kotésben ébredd erének ugyanakkor
semmilyen vetiiletét nem kell szdmolni, mivel a két atom kozotti erd
maximuma a gémbfeliilet minden irdnydban értelmezett.
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5. tablazat: nanocsovek teherbirasanak 6sszehasonlitasa

WValap Wiranszformalt Wolusz
Y Cikk-cakk 573 5,25 5,05
Y Karosszék 4,21 - -
Walap Alapszerkezetre vonatkoz6 érték
Wtranszformalt Transzformalt szerkezetre vonatkozo érték
Wplusz Plusz atomos szerkezetre vonatkozo érték

A tablazat adataib6l megallapitottam, hogy a szerkezeteket felépitd
nanocsdvek eltér6 mechanikai terhelhetdséggel rendelkeznek. Ezaltal az
aszimmetrikus Y eldgazdsoknal a karosszék tipusu nanocsdvek lesznek
mindig a gyengébbek. Ez abbol is adoédik, hogy a cikk-cakk tipusu
nanocsovek topoldgiai modositasai is erdsebbek, mint a karosszék tipust
nanocsovekbdl épitett elagazas. (4.6. fejezet 3. tézis)

Megallapitottam a tablazatbol azt is, hogy az azonos atméréji, de
kiilonb6z6 felépitésli, mas-mas topoldgiaval rendelkezd nanocsd elagazasok
mechanikai tulajdonsadga (szakitdé szilardsaga) kozott szamottevd eltérés
nincsen. (4.6. fejezet 5. tézis)

A topologiai modositasokat, amiket -elvégeztem, olyan céllal
hajtottam végre hogy a szerkezetek gyenge pontja ne a csomoOpont
belsejében, hanem a csomopont hatarara keriiljenek. Ezek a gyenge pontok
ezekben a szerkezetekben, vagy halézatokban mindig a hétszog gyliriik
kozvetlen kornyezetében talalhatok. A hétszog gylirlik mozgatasaval tudom a
gyenge keresztmetszetet eltolni. Erre a mozgatdsra mutattam be két példat,
melyekkel igazoltam is a célomat, miszerint elmozgattam a gyenge
keresztmetszetet. Ezekkel az eljarasokkal a szerkezetekben a roncsolddas
helyét mozgattam. Ez a modositds nagyobb szerkezeteknél is elvégezhetd,
ezaltal a szerkezet célzottan erdsitheto, illetve a kritikus keresztmetszetek a
szerkezetek olyan helyére mozgathatok ahol kisebb terhelést kell kibirniuk,
ezaltal nd a mechanikai tulajdonsag. Bemutatom a modositasok eredményét a
89. abran. (4.6. fejezet 4-6. tézis)
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89. abra: A genge keresztmetszet athelyezése
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rom

Nagyobb haldzatok vizsgéalatanal eltérd terheld er6k hatasara a
szerkezetekben ¢ébredd fesziiltségek mas és mas modon roncsoljak a
szerkezeteket. Az eredmények Osszegzése soran, melyet a 90. abran mutatok
be, megallapitottam, hogy a halozatokra hatd tengelyiranyu erdk attol
fliggden, hogy mely nanocsd szakaszok lesznek terhelve ketté is oszthatjak a
halézatunkat. Ezeket a megallapitasokat is tobb szimuldcié eredményébdl
kovetkeztettem. Megallapitottam, hogyha parhuzamosan terhelem a
szerkezetet, akkor a szerkezetben egy nanocsdre koncentralodik az erdhatas,
ezaltal azon lesz a roncsolddott keresztmetszet, természetesen a hétszog
gylriik kozvetlen kornyezetében. Ha tobb iranybdl terhelem a szerkezeteket
akkor egy gyliri jon létre a szerkezetek hataran és a roncsolddasok ezen a
rétegen jonnek 1étre. (4.6. fejezet 7. tézis)

c
90. abra: Kulonboz6 nanocs6 szerkezetek és haldzatok kiilonboz6 terhelésekkel,
kiemelve a kritikus keresztmetszeteket pirossal
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4.6. Uj tudomanyos eredmények

1. tézis:
Szén nano szerkezetek molekularis dinamikai  szimulécioival
megmutattam, hogy a Brenner-potencialfiiggvénynek korrekcios
fliggvénnyel valo modositasa soran a szerkezet gyenge keresztmetszetének
meghatdrozdsa pontos marad. Ez a megallapitds azért fontos, mert a
kémiai kotések energetikai potencial fliggvényei ma még csak az
egyensulyi hely kornyezetében definidltak pontosan.

2. tézis:
Egyenes szén nanocsOvek terhelésvizsgalatainak  szimulacioival
megmutattam, hogy a nagy rugalmassag a kotéshosszak megvaltozasa
mellett a kotésszogeknek a jellemzd valtozasaival, a kotések terhelés
iranyaba vald befordulasaval is magyarazhatd. A htzas-szimulaciok azt
mutatjak, hogy a kotések beforduldsa hamarabb kezdddik meg, amig a
kotéshosszak valtozasa csak késobb alakul ki.

3. tézis:
Molekularis mechanikai szimulaci6 alkalmazasaval megallapitottam, hogy
a legkisebb atmérdkiilonbséggel megvalasztott cikkcakk és karosszék
tipusi nanocsdvekbdl allo aszimmetrikus Y elagazasoknal mindig a
karosszék tipusu nanocsdveknél kovetkezett be a roncsolodas.

4. tézis:
A molekularis mechanikai huzas-szimulaciok futtatdsainak sorozataval
megmutattam, hogy a szén nanocsO Y elagazdsok szerkezetében
megtalalhatd hétszog gylrlik a gyenge keresztmetszetet pontosan
meghatarozzak. Egy szén nano szerkezetben a leggyengébb hely, azaz
els6dleges roncsolodasok, a hétszog gylirlik kozvetlen kornyezetben
vannak.

5. tézis:
Azonos szén nanocsovekbdl allo Y elagazasoknak szerkezeti modositasai
(hétszoggytirtik athelyezései) és molekularis mechanikai vizsgalatai utan
megallapitottam, hogy az eltér6 csomoponti szerkezettel, de azonos
atmeérdjlii csovekbdl allo elagazasok kozott mechanikai tulajdonsagban
szamottevo kiilonbség nincsen.

6. tézis: Megmutattam, hogy az Y eldgazds csomdpontjaban a topologiai
szerkezet megvaltoztatdsaval, azaz a hétszog gylriik elmozgatidsaval a
szerkezet gyenge pontja is eltolodik.
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7. tézis: Nagyobb halézatok molekularis dinamikai vizsgalatai soran
megallapitottam, hogy a huzo6-igénybevétel hatasara a szerkezetek kétféle
képen viselkednek. A parhuzamos terhelés kovetkeztében a szerkezetben
¢bredd fesziiltségek a szerkezetet azon a nanocsd szakaszon roncsoljak a
hétszog gylriik kornyezetében, ahol az erdk koncentralédnak. A tdbb
iranybol terhel6dd szerkezet kettétagolodik. Egy belsd részre melyben a
fesziiltségek kisebbek, €s egy kiilsé gyliriire, mely a terhelések nagy részét
felveszi, ezaltal a roncsolddasi pontok ebben a részben lesznek.

103



EREDMENYEK

104



KOVETKEZTETESEK ES JAVASLATOK

5. KOVETKEZTETESEK ES JAVASLATOK

Az éltalam kidolgozott algoritmus egy kisérleti alapokra helyezett
szamitasi metddus alapjan becsiili meg a szerkezetek mechanikai
igénybevétellel szembeni tulajdonsagat. Az eddigi laboratoriumban végzett
kisérleteknek a probatestét nem tudtak meghatarozni. Ugy lehet kovetkeztetni
a nanocsO tulajdonsagaira, hogy az atmérébdl szamolhato illetve veheto ki a
tipus. Ebbdl kovetkezden az algoritmus hasznélata elére meghatarozott tipust
nanocsdvekbdl épiilt szerkezetek tulajdonsaganak becslésére hasznéalhato.

A nanocsd szerkezetek vizsgdlata sordn egyértelmiien beigazolodott,
hogy a karosszék tipusi nanocsdvek topologiai felépitésébdl kovetkezden
(vannak olyan kotések a szerkezetben, melyek tengelyiranytak) ez a tipus a
leggyengébb.A szerkezetek mechanikai tulajdonsagéat vizsgalva arra a
kovetkeztetésre jutottam, hogy a szerkezetben sziikségszertien fellelhetd
hétszog gylriik helyzete a szerkezet egészére vonatkozdan nem befolyasoljak
a mechanikai teherbirast. Viszont igen is befolyasoljak a szerkezet gyenge
pontjat, oly médon hogy a hétszog gytiriik kozvetlen kornyezetében tortént az
elsddleges szakadas.

Nanocsovek rugalmassag megallapitottam, hogy mibdl tevédik Ossze
egy nanocsO nyuldsa. Két fo részbdl all a deformacid. Elsé részben a
nanocsOben taldlhatd atomi kotések a terhelés irdnyaba fordulnak be,
mindaddig, amig az egymashoz kozeledd atomok el nem érik azt a helyet a
szerkezetben, ahol az egymasra hatd vonzd és taszitd hatasok még
kiegyenlitik egymast. A masodik részben kovetkezik be az atomok egymastol
valo tavolodasa, azaz kezdenek el noni a kotéshosszak.

A makro anyagokhoz nem hasonlithatd a szén nanoszerkezet
mechanikai igénybevétellel szembeni viselkedése. A halozatok felépitése két
részre oszthatd. Minden esetben van egy belsd, testrész, és van egy, ezt a
testet koriilvevd héjszerkezet, mely a terhelés nagyobb részét veszi fel. Ezen
a korbevevd héjszerkezeten alakulnak ki a roncsolodasi pontok.

A tudomany fejlédése lehetévé fogja tenni, hogy a szén
nanocsovekbdl kifejezetten a kitlizott célokhoz készitsenek megfeleld
szerkezetet. Ebben az esetben ezek a szerkezetek oly modon lesznek
megtervezhetdk, mint egy ma hasznélatos barmilyen szerszdm vagy késziilék.
Algoritmusom szamoldsi metddusa alapul szolgalhat majd egy késObb
kifejlesztésre keriild 3D-s tervezd szoftvernek. Ezzel a szoftverrel a szén
nanocsovekbdl felépiild szerkezeteket lehet majd megmodellezni, illetve
kiilonb6zé mechanikai igénybevétellel terhelni. Meg lehet becsiilni majd a
szerkezet teherbird képességét és a cél érdekében lehet moddositani a
szerkezet felépitését.
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6. OSSZEFOGLALAS

TOBBDIMENZIOS NANOCSO SZERKEZET HUZASANAK MODELLEZESE

Szén nanocsé Y elagazasok jelentosége két nagyon fontos tulajdonsag
miatt kiemelkedo:

e Mivel a szén nanocsé Y elagazasok 3 csatlakozd cséagbol allnak, ezért
alkalmas ipari technologia megtaldlasa utan a molekularis félvezetd
technika alapvetd elemei lehetnek. A szakirodalom szerint mar bizonyitott,
hogy szén nanoszerkezetek esetében a molekularis méretii tranzisztorok Y
elagazasokbol késziilhetnek.

e A szén nanocsovek az extrém magas szilardsagukat a nagyon erds kovalens
kotésekkel rendelkezd graféntol oroklik. Az extrém magas szilardsag
azonban csak tengelyiranyban adodik. A szén nanocsé elagazasok lehetnek
azok a szerkezetek, amelyekbdl felépiild halézatokban az extrém magas
szilardsag a tér tobb irdnyaban is adodik.

Ebben a munkdban az utdbbi probléma, a szén nanocsd Y elagazasok és
a beldliik felépiild halézatok mechanikai tulajdonsagainak vizsgalatat tliztem ki
célul. Molekularis mechanikai algoritmus segitségével htizas-szimulaciokat
végeztem el0szor szén nanocsO Y elagazasokon, azutan Y elagazasokbol allo
kisebb-nagyobb halozat szerkezeteken. Az algoritmus alapja az volt, hogy az
atomi erd a kémiai kotéseket leird energetikai potencialfiiggvény gradienseként
hatarozhato meg. A Brenner-potencialt valasztottam a szamitasokhoz. A
Brenner-potencial empirikus formula, de a kisérletekhez val6 illesztés csak az
egyensulyi kornyezet kozvetlen kornyezetében bizonyitott. A htzas-szimulaciok
soran, terhelt szerkezeteknél azonban az atomi erd fiiggvénynek az egyensulyi
helyzettol tavolabbi szakaszaira is sziikség van. Itt azonban a kisérleti adatokhoz
valo illesztés ma még csak nagysagrendileg megoldhato. A munka els6 részében
tehat meg kellett vizsgdlnom, milyen feladatokra alkalmazhato ilyen pontossag
mellett redlisan a molekularis mechanikai algoritmus. Azt talaltam, hogy realisan
vizsgalhato adott szén nanoszerkezet tonkremenetelének folyamata, a gyenge
helyek meghatarozasa, valamint kiilonb6z0 szerkezetek tonkremenetelének
Osszehasonlitasa.

Kilonb6z6 szerkezetli Y elagazasok hiizas-szimulacioit végeztem el. Azt
taldltam, hogy a szerkezet topologidja meghatarozza a tonkremenetelt, a gyenge
helyek a hétszog gytirik kozvetlen kdrnyezetében addédnak.

A huzas-szimulaciok sordn megfigyeltem a kotések hosszanak és a
kotésszogeknek az alakulasat. Azt talaltam, hogy a folyamat elsé szakaszaban a
kotések befordulnak a terhelés irdnyaba, a kdtéshosszak novekedése csak késobb
megy végbe, 0sszességében a két jelenséggel egylittesen magyarazhatd a szén
nanoszerkezetek extrém rugalmassaga.

Végiil Y elagazasokbol szerkesztett halozatok kisebb-nagyobb részleteit
vizsgaltam. A huzas-szimulaciok eredményeibdl megallapitast tettem arra, hogy
kiilonbozo terhelési esetekben hol kezdddik meg a tonkremenetel.
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7. SUMMARY

LOADING SIMULATION OF MULTI-DIMENSIONED NANOTUBE STRUCTURE

Y branching in carbon nanotubes is of paramount importance because of at
least two features:

e As Y branches contain 3 joint tube elements, they may become the basic
units of molecular electronics provided that a proper industrial production
technology is found. It has been proved in the literature that in the case of
carbon nanostructures molecular size transistors may consist of Y branches.

e The extremely high strength of carbon nanotubes is due to the very strong
covalent bonds of graphene. They exhibit this extremely high strength only
in the axial direction. Carbon nanotube branching can be a structural unit
which, organized into a network might allow the extension of extreme
strength into various spatial directions.

This work aims at the investigation of the latter problem, the mechanical
properties of carbon nanotube Y branches and of networks consisting of them.
Tensile simulations were performed by molecular mechanical algorithm first on
carbon nanotube Y branches then on smaller or larger network structures
consisting of Y branches. The basis of the algorithm was that the atomic force
can be determined as the gradient of an energetic potential function describing
the chemical bonds. The Brenner potential was chosen for the calculations. The
Brenner potential is an empirical equation, but the fitting to the experimental
data is proven only in the immediate neighborhood of the equilibrium structure.
In the tensile simulations, however, parts of the potential function farther from
the equilibrium position are also needed. In such cases however, only an order of
magnitude agreement with the experimental data can be achieved nowadays. In
the first part of my work therefore | had to investigate what kind of problems can
be solved realistically with the presently available precision of the molecular
mechanical algorithm. | found that it is possible to study realistically the failure
process of the given carbon nanostructure, it is possible to identify the weak sites
and it is possible to compare the failure of various structures.

Tensile simulations of Y branches of various structures have been
performed. It was found that the failure is determined by the topology of the
structures, weak spots occurred in the immediate neighborhood of 7-membered
rings.

During the tensile simulations the changes in bond length and bond angle
values were monitored. It was found that in the first stage of the process the
bonds turn towards the load direction, bonds become elongated only later, these
two phenomena together explain the extreme elasticity of carbon nanostructures.

Finally smaller or larger portions of networks consisting of Y branches
were investigated. From the results of the tensile simulation it was concluded
where is the failure process initiated under various loading conditions.
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