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BEVEZETES, CELKITUZESEK

1. Bevezetés, célkitiizések

1.1. Téma aktualitasa

A kiilonb6z6 nanoszerkezetek mechanikai vizsgalatainak kisérleti iton
vald kivitelezése jelenleg nehézkes és rendkiviil koltséges, teljesen pontos
méréseket eddig nem sikeriilt végezni. Napjainkban folyd kutatdsokban
kiemelkedéen nagy jelentésége van az elméleti ton, modellezéssel ¢és
szimulacios eszkozokkel végzett mechanikai vizsgalatoknak.

A szén nanoszerkezetek esetében a mechanikai vizsgélatok kiilonosen
fontosak, mivel ezekben a szerkezetekben az atomokat 6sszetartd erdket a
szilard testekben el6forduld legerdsebb kémiai kotések biztositjak, €s ennél
fogva a szén nanoszerkezetek a legnagyobb szilardsagli anyagok.

A szén nanoszerkezetek elméleti, molekularis mechanikai
vizsgalatainak az alapja az, hogy ismerjiik az atomok kozotti kotderdket. Az
atomi er6ket a kotések potencialfiiggvényének gradienseként Iehet
meghatarozni. Az atomi er6k formuldkkal valé megaddsa jelenleg csak
nagysagrendileg tekintheté pontosnak. A szamitott és becsiilt szilardsagi €s
nyulasi jellemzdk is csak nagysdgrendileg felelnek meg a valdsagnak.

A szén nanoszerkezetek kozott kiemelt jelentdsége van az Y
elagazasoknak. Altalaban eldgazasokkal oldhaté meg, hogy a szén
nanocsoveknek a tengely irdnyban adodo rendkiviil nagy szilardsagat
elvezessiik a tér tobb irdnyaba is. Az elektromos viselkedés miatt szintén az
Y elagazasok a legérdekesebbek. Ha létezhet ipari technologia a szén
nanoszerkezetek csaladjara épiild nanoelektronika megvalositasara, akkor
biztos, hogy az alapvetd épitdelemek egy része az Y elagazasok halmazabol
kertil ki.

A szakirodalomban fellelheté kiilonb6z6 kutatok nagysagrendi
eltéréseket kaptak eredményiil nanocsovek szakitoszilardsagara. Ezeknek az
eltéréseknek nagy jelentdsége van a késObbi alkalmazasok és gyartasok
soran. A szadmoldsok oka a Brenner potencidl eltéré hasznalata. Mar
emlitettem, hogy a Brenner altal alkalmazott levago fliggvényt a kutatok mas
és mas szempontok szerint alkalmaztak. 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.

1.2. Célkitiizés

Ebben a munkéban szén nanocsdé Y elagazasok mechanikai vizsgalatainak
molekularis mechanikai szimulaciokkal valé megvaldsitasat tliztem ki célul. Az
alabbi feladatokat fogalmaztam meg:
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sajat algoritmust készitek szén nanocsdé Y eldgazdsok htzés-
az atomi erdk eddig felirt formulai csak nagysagrendileg pontosak,
ezért eloszor elemezni szandékozom, hogy az ilyen pontossaggal
végzett  szamitdsok,  szimuldcidos  eredmények  mennyire
megbizhatoak, milyen esetekben adhatnak realis eredményeket,
futtatasokat végzek huzas-szimulaciora kiilonb6zo Y elagazasokon,
analizdlom a hiz6 igénybevételnek kitett Y elagazasok viselkedését,
vizsgdlom a kotések alakulasat, a tonkremenetel folyamatat,
meghatarozom a szerkezetek gyenge pontjait,

Osszefiiggést keresek, mennyire hatdrozzdk meg a topologiai
tulajdonsagok a tonkremenetel folyamatat.




ANYAG ES MODSZER

2. Anyag és modszer

erer

srer

algoritmust készitettem.

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

Mint altaldban az energetikai potencidlfiiggvényeknél szokas volt,
Brenner is a vonzo (Va) €és a taszitd (Vgr) hatdsoknak megfeleld tagok
ereddjeként adja meg a potencidlfiiggvényt (Vj) az i-edik és a j-edik
kozvetlen szomszéd atomparra:

Vi (rij ) = Vg (rij )_ B;V, (ru' ) (2.1.1)

ahol r;j az i-edik és a j-edik atom kozotti tavolsag. A taszitdo €s a vonzo
tagokat a kdvetkezo kifejezésekkel irja le:

De 7@B(riij) (212)
VR :S—le fij(rij)
VA — sisj_e—x/Z/SB(r,‘—R)fij (ru) (2.1.3)

A vonzd ¢és taszitd tagokat leird (2.1.2) és (2.1.3) formuldkban
szerepld paraméterek: De, S, B és R anyagra vonatkoz6 allandok, vagy fizikai
allandok.

Az fij(rij) ugynevezett levagd fiiggvénynek az a szerepe, hogy a
kolcsonhatasokat egy adott hatdosugaron beliilre korlatozza:

1’ rij<R1
i — R
fi(r;) =<4 1+cos SRR /2, Ri=rj<R; (2.1.4)
/] R, - R;
rij>R2
0,
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A levagd hatds R; ¢és R, atomtavolsagok kozotti szakaszon
érvényeslil, a fliggvény értéke Ry és Ry kozott 1-rél 0-ra csokken, 20/b abra.
Brenner Ri=1,7A értéket javasol a levagd hatds kezddpontjanak, elkeriilve
ezzel a nyugalmi egyensulyi helyzet (rj = 1,42A) kornyezetét, R;=2A
értékhez javasolja a levagast.

A (2.1.1) kifejezésben Bjj az a tényezd, amelynek segitségével
figyelembe vessziik nemcsak az i-edik és a j-edik atomokbol allo atompart,
hanem ezeknek a kdzvetlen szomszédjait, valamint a kotésszogeket:

-0
Bij = [1"‘ k(%:j)G(eijk )fik(rik)jl (215)
ahol:
- az 0sszegzést az i-edik és a j-edik atomok kozvetlen szomszédjaira
kell elvégezni,
- Bij 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:

] ﬁ_ C(ZJ (2.1.6)
G(®ijk)_a0 1+d§ d(2)+(1+C03®ijk)2

A (2.1.5) és a (2.1.6) 0sszefliggések szintén tartalmaznak allanddkat:
0, o, Co €és dp, amelyeknek megvalasztasa Brenner tdblazataibol lehetséges
(Brenner 1990).

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

B, =(B,+8,)/2 (2.1.7)

Tobb szerzd észrevételezte, hogy a Brenner-formulak levago
fiiggvényének rendkiviil erds hatdsa van az atomi er6k szamitdsara: rjj = Ry
atomtdvolsagnal egy toréspont van a potencialfiiggvényen. A
potencialfiiggvény gradiensén, tehat az atomi erét meghatarozé fliggvényen
Ri helyen szintén toréspont jelenik meg, amely itt hirtelen meredekség
véltozassal is egyiitt jar, 1/a. 4bra.
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F[nN] Qr, ‘I"
levago fuggvény nélkul _ o
Brenr_]er_POten levago fiiggvénnyel k\— LY
10 - Atomi er6 . o
(egy atomparra)
5 1
fy
0,5 1 1,5 2,5 3
i 0 - )
5 AL 0 =
VieVv]
a b

1. abra a: A levago fiiggvény hatasa a Brenner-potencialra ¢s annak derivaltjara, az atomi
er6t meghatarozo fliggvényre. Mindkét diagram a grafén egy kozvetlen szomszédos

atomparjara vonatkozik. b: A levagoé fiiggvény, fij(ri) menete Ry és R, kozott.

2.3. Az algoritmus

Az algoritmus Iépéseit a 2. dbran szemléltetem:

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

Az inditas el6tt sziikség van a szerkezetben a sz€1so, rogzitett helyek
definialasara.

A huzas-szimuléacid egy I€pése a rogzitések kozotti tavolsag nagyon
kis  értekkel (ebben a munkdban minden futtatdsban
0,01 Angstrommel) valé novelésével kezdodik.

A megnovelt tavolsdgban 1év0 rogzitett helyek kozotti atomok
egyensulyi helyének szamitasa tartozik még az adott 1épéshez. Ez a
szamitds egy iteracid, amely matematikailag egy tobbvaltozos
fliggvény  (a  Brenner  potencidlfiiggvény)  minimuménak
megkeresésére iranyul. A minimumkereséshez gradiens modszert
alkalmaztam.

Megfeleld szamu 1épés soran végigkdvethetd a szerkezet viselkedése
a huzas folyamatdban. A folyamat szemléltetését a DTMM (Desktop
Molecular Modeller) molekularis modellezd rendszer grafikus
feliiletén oldottam meg.
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2. abra: A folyamatabra, melyen a hlizas-szimulacié folyamata lathato, illetve egy
modellen a szemléltetés

2.4. Hazas-szimulacio algoritmusanak alkalmazhatésaga

Az energetikai potencialfiiggvény és az atomi erdgorbe lefutdsanak
valtoztatasahoz hét kiilonbozo esetet vizsgaltam. Az elsé esetben a Brenner-
formulakbol elhagytam az fj(rij) fiiggvényt, vagyis azonosan ,,1” értékiinek
értelmeztem. A kovetkezd hat esetben az fj(rij) korrekcios fliggvényhez hat
kiilonboz6 Ry, fr értékpart valasztottam, és ezzel hat kiilonboz6 atomi
erofiiggveényt allitottam eld. A 3. dbran ezt a hat kiilonb6z6 esetet mutatom. A
diagramon a vizszintes tengely alatti részen az potencidlfiiggvény lefutdsat
latjuk a hat kiilonboz6 esetben. A vizszintes tengely feletti részen az
potencialfiiggvény derivaltja, azaz az atomi eréfliggvény van feltiintetve a hat
kiilonbozd esetben. Az potencialfiiggvényeken a kiilonbségek kisebbek, az
atomi erdfiiggvényeken azonban drasztikusabb valtozdsokat okoz a
korrekcids fiiggvényben a szabad paraméterek varialasa. Kérdés tehat: milyen
véltozasokat fog okozni az atomi erd filiggvény valtoztatdsa a szén
nanoszerkezetek viselkedésében?
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sorszam Rt fr
1 1.7 0.8
2 1.9 0.2
3 1.8 0.15
4 2.0 0.25
5 2.0 0.54
6 2.3 0.23
a b

3. abra: a.) Vizszintes tengely alatti részen az energetikai potencialfiiggvény, vizszintes
tengely feletti részen az atomi er6fliggvény van feltiintetve, két szomszédos (fehérrel jeldlt)
atom kozott kalkulalva. b.) A korrekcids fliggvény szabad paraméterei.

Hét hlzés-szimuldciot végeztem el a hét kiilonbozd atomi erd
fiiggvényt hasznalva az el6z6ekben ismertetett algoritmussal. A futtatasokat a
roncsolodas (meghibasodads) megjelenéséig végeztem A terheléseket mindig
tengely irdnyban alkalmaztam a szerkezeteken (4. bra).

Az els6 esetben az eredeti Brenner-potenciallal szdmoltam, ahol a
levagé fliggvény, vagy korrekcios fiiggvény hatdsat nem vettem figyelembe,
azaz az értéke azonosan ,,1” volt. A hlzas-szimulacidos folyamat soran
kerestem azt a helyet, ahol a szerkezet roncsolddott.

Ezek utan 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 erdfiiggvény pontos, kisérleti
eredményekhez valo illesztése.

a) b)
4. abra: a.) kiindul6 szerkezet 580 atombol all b.) A hiizas minden agnal tengelyirany(

8
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A 5. dbréan az eredeti Brenner-potenciallal vizsgalt futtats, valamint a
modositott korrekcios fiiggvénnyel végzett futtatds eredményét mutatom. A
futtatast akkor fejeztem be, amikor a szerkezeten megallapithatd volt a
roncsolodas helye.

LA

5
exte AN,
B e e
ol ¥ et L,l,‘lr\,_\{:
w SRR
._\"

o

-ty

b
-~

5. abra: a.) Az eredeti Brenner-potenciallal vizsgalt és roncsolodott szerkezet b.) Példa a
modositott korrekcids fiiggvénnyel végzett szimulacid eredményére

A futtatdsok befejeztével megallapitottam, hogy a kiilonb6zd
korrekcios fliggvények kiilonbozo intenzitasu eréfliggvényeket képeztek, de
ezek nem befolyasoltdk a végeredményt. A célom, miszerint az
algoritmusommal meg tudom becsiilni a szerkezetek viselkedését,
beigazolodott. A gyenge keresztmetszet megkeresése nem fligg a terheld erd
intenzitasatol.

Annak ellenére, hogy az potencidlfliggvény gradiensébdl
szarmaztatott atomi er6fiiggvény lefutdsa az egyensulyi helyzet kornyezetén
kiviil még nem pontosan definidlt, az atomi eréfliggvény mégis alkalmas
adott szén nanoszerkezet huzo igénybevétellel szemben vald viselkedésének
vizsgalatara, a szerkezet gyenge pontjdnak megkeresésére, a tonkremenetel
folyamatéanak a vizsgalatara.




EREDMENYEK

3. Eredmények

3.1. Szén nanocsé elagazas vizsgalatai

Dolgozatomban  kiilonb6zé nanocsé szerkezetek viselkedését
vizsgaltam huzd igénybevétellel szemben. Az alapelemek, melyekbdl
kiilonbozd szerkezeteket lehet késziteni az Y elagazasok. Ezek az elagazasok
nanocsdvekbdl épiilnek fel. Az elagazasok csomopontjaban nem csak hatszog
gylirik talalhatok, mint a nanocsdovekben, hanem hét szog gylrlk is. Attol
fliggden, hogy ezek a hétszog gyliriik hogyan helyezkednek el mas és mas
lesz az Y elagazés topologidja, szerkezeti felépitése, mashogy viselkednek

mechanikai igénybevétel hatasara. Ezekre mutatok példat 6-9. abran.

6. abra: a) Aszimmetrikus eldgazas (also két ag: 8;0 nanocs6, fels6 ag: 4;4), jelolve a huzasi
iranyokat.
b) A roncsolodott szerkezet

7. abra: a) Aszimmetrikus elagazas (also két ag: 4;4 nanocs6, fels6 ag: 8;0), jelolve a hizasi
iranyok.
b) A roncsoldodott szerkezet.

10
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8. abra: a) Szimmetrikus Y elagazas (6;0) nanocsévekbdl, a huzas iranyok jelolésével
b) Az elszakadt szerkezet.

9. dbra: a) Karosszék tipusu nanocs6bdl képzett Y elagazas terhelésekkel
b) Az elsédleges roncsolddasi pont

Miutan az  eldzéekben emlitett szimulaciokat befejeztem
megallapitottam, hogy mechanikai igénybevétellel szembeni viselkedés
szempontjabol az Y eldgazasokat két f6 csoportba sorolhatd. Az egyik az
aszimmetrikus csoport, melyek nem azonos nanocsovekbdl épiilnek fel. A
masik nagy csoport a szimmetrikus Y elagazasok csoportja, melyeknél
azonos a nanocsoveknek a fajtaja, &tmérdje és hossza, melyekbdl felépiilnek.
Ennél a csoportndl a tengely irdnyu terhelés hatdsara az elagazas 4gai azonos
modon ¢és litemben deformalddnak mind a cikk-cakk tipusti, mind a karosszék
tipust nanocsovek esetén.

11
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3.2. Szén nanocsé rugalmassaga

Dolgozatomban megvizsgaltam a szakirodalomban is emlitett extrém
mechanikai tulajdonsagokat is. Ezek koziil az egyik az extra rugalmassag,
ami tobb mint 1 TPa. Hogy tudjam azt, hogy a nanocsdvek huzas soran
hogyan viselkednek az algoritmusommal egy karosszék és egy cikk-cakk
tipusi nanocsd darabot terheltem tengelyirdnyban addig, amig nem
roncsolodik. Egy-egy hatszog gytriit figyeltem a hazés soran (10. dbra). A
cikk-cakk tipusti nanocs6 eredményeit diagramokon mutatom be a 11. abran.
A karosszék tipusu nanocsd eredményeit pedig a 12. dbran mutatom.

10. abra: a) A cikk-cakk tipust nanocs6 megfigyelt épitéeleme
b) A karosszék tipusu nanocsé megfigyelt épitdeleme

Kotésszog valtozas Kotéshossz valtozis
1,7

155 / 165
= 135 ...g: 16
2115 3 1%
3 E LS e
< 95 ——u 5z0g 5 145 — AT ks
L —f szig 2 -1,4 _— e "B kblEs

F T~ 135

3 T " 1,3 !

0 2 4 6 8 0 2 4 6 8
Megayiilas [A] Megnyiilas [A]

11. abra: A cikk-cakk tipusu nanocs6 kotésszog és kotés hossz valtozasa

Kitésszog valtozas Kaotéshossz atlag

180.00

‘ / 1,80

160.00 _ N
=i - ZL0
=0 14000 ¥ 160
-; 2
;,:%uﬂm / —uszog 51:50 / —" A" kités
z 1 =i szog E 1.40 ——"B" kistés
100,00 ’

N 130 ;
80,00 ‘ ‘ ‘ : : 000 200 400 600 800 1000 1200
000 200 400 600 800 1000 12,00 Megnyiilds [A]
Megnyiilis [A]

12. abra: A karosszék tipust nanocsd kotésszog és kotés hossz valtozasa

12
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A futtatasi eredményekbdl megallapitottam, hogy mind a két esetben
harom szakaszt tudok megkiilonboztetni. 0-1 A kozott egy meredek valtozasi
szakasz van a kotésszogeknél, mig a kotéshossz diagram nem valtozik. a
kovetkezd szakaszon mind a két diagram egyenletesen valtozik egy tjabb
meredek szakaszig. Ez a pont a két tipusnal eltéré. Ez az a pont, amit atlépve
a nanocs0 elveszti rugalmassagat. E pont el6tt a nanocsd visszanyeri eredeti
méretét, ha megsziintetjiikk a terhelést, utana nem. Megéllapitottam, hogy a
kotésszogek eldbb befordulnak terhelés iranyaba és ezutan kezd el ndni a
hosszuk.

3.3. Szén nanocsd Y elagazas szakitodiagramja

Az eldézéekben a nanocsOvek rugalmassagat targyaltam. Most a
nanocsovek masik extrém magas mechanikai tulajdonsagat ismertetem, a
kimagaslo szakito szilardsagukat. Ezt a tulajdonsagot a tér minden irdnyaba
ki lehet terjeszteni Y elagazasok segitségével. Az elagazdsok modellezése
kozben megallapitottam, hogy a szerkezet gyenge pontjat befolyasolja a
szerkezeti felépités. Megvizsgaltam, hogyha modositom a szerkezetet, az
hogy befolyasolja a mechanikai teherbirast.

Vizsgalatom targyai ebben a részben szintén az Y elagazasok voltak,
csak szerkezeti felépités szempontjabol kétféle modositast végeztem. Az
egyik egy topoldgiai transzformacio, a masik egy atombevitel (13. dbra).

a) b) <)
13. abra: a) Alap szerkezeti felépités; b) transzformalt szerkezet; ¢) Atombevitellel valo
modositas végeredménye

A szerkezeteket minden esetben ugyan azzal a szimulalt terheléssel
vettem igénybe. A modositott korrekcids fiiggvény minden esetben az
R=1,9; f=0,2 értékparral modosult. Az igy kapott maximalis terheléseket a
szakirodalomban is haszndlt moddon elemeztem ¢&s értelmeztem. Az
eredményeket diagramon 4brazoltam (14. ébra).
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14. abra: A harom szakitédiagram

A kapott eredményeken kiviil mind a harom szerkezetnek kiszdmoltam a
szakito szilardsagat (Belytschko, 2002).

— _ max

max
7Dt

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

O

Az alap esetben a nanocs6 szerkezet szakitoszilardsaga:

-9
oo P g 77198010°-4 _ no500,
7Dt 7-4,701-10"-3,4-10
A transzformalt esetben a szerkezet szakitoszilardsaga:
-9
_ Fa 4 70,7001-107° -4 —14080GPa

O =
e aDt 7-4,701.10"°.34.107"°
A plusz atommal modositott esetben a szerkezet szakitoszilardsaga:

_ Fos ,__ 680040:10°-4

max

o - — -~ —135,43GPa
Dt 7-4,701-10°.3,4.10
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Egy tablazatban foglaltam Ossze az eldgazasokkal kapcsolatos
megallapitdsaimat. A tablazat kitoltéséhez egy erd faktort vezetek be, mellyel
a szerkezetekben jelenlévdé nanocsé tipusoknak adok egy jelolést, amivel a
terhelhetdségiiket hatarozom meg. Ezzel a szdmmal rangsort lehet allitani a
kiilonb6zé nanocsé tipusok kozott. Ez a faktor a y melyet a kovetkezd
modon hataroztam meg:

ahol:
Fs;: A szerkezetre hatdé maximalis erd a roncsolédas pillanataban, mely a
nanocsé tengelyével parhuzamos
Fu: A kritikus (roncsolodott) kotésben létrejové erd a szerkezetre hatd
maximalis erd hatdsara, természetesen ez minden esetben ugyan annyi,
mivel két szénatom kozotti kotés megsziintetésére mindig ugyanakkora
erd kell (13,453 nN).

A szadmitasoknal a szerkezetet terhel¢ maximalis erének mindig a
felépitd nanocso tengelyével kell parhuzamosnak lenni, a szerkezetet mindig
tengely irdnyu erdk terhelik. A kritikus kotésben ébredd erdnek ugyanakkor
semmilyen vetiiletét nem kell szamolni, mivel a két atom kozotti erd
maximuma a gdmbfeliilet minden irdnyaban értelmezett.

5. tabldzat: nanocsovek teherbirasanak 6sszehasonlitasa

WYalap Wiranszformalt Wolusz
Y Cikk-cakk 5,73 5,25 5,05
Y Karosszék 4,21 - -
Walap Alapszerkezetre vonatkozo érték
Wtranszformalt Transzformalt szerkezetre vonatkozod érték
Wplusz Plusz atomos szerkezetre vonatkozé érték

A tablazat adataibdl megallapitottam, hogy a szerkezeteket felépitd
nanocsovek eltérd mechanikai terhelhetdséggel rendelkeznek. Ezéltal az
aszimmetrikus Y elagazasoknal a karosszék tipusti nanocsévek lesznek
mindig a gyengébbek. Ez abbdl is adodik, hogy a cikk-cakk tipust
nanocsovek topoldgiai modositasai is erésebbek, mint a karosszék tipusu
nanocsdvekbdl épitett eldgazas
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3.4. Szén nanocsé szerkezetek

A kovetkez6 1épés a halozatok felé, ha ezeket az Y elagazasokat
Osszeillesztem ugy, hogyha periddikusan rakom a kapott szerkezeteket
egymas mellé akkor egy halozat alakul ki. ezeket a modelleket mutatom be a
15. abran. Ebben az esetben is négy féle szerkezetet vizsgaltam. A
szimulacidk célja itt is az, hogy a szerkezet gyenge pontjat megtalaljam.

-----

15. abra: a) Alapmodellbél épitett halozat elem; b) Transzformalt modell;
¢) Atombevitellel erdsitett; d) Karosszék tipust halézat részlet

A futtatdsok utan megallapitottam, hogy minden esetben a
szerkezetek gyenge pontja a hétszog gylriik mellett talalhato.

A kovetkezOkben még egy 1épést teszek a haldzatok felé és vizsgalom
a szerkezeteket tobb iranyl terhelésekkel. A vizsgalt szerkezetet a 16. abran
szemléltetem. Terheléseket vagy parhuzamosan, vagy tobb irdnybol
helyeztem a szerkezetre, ezzel is szimuldlva a kiilonb6z6 mechanikai
igénybevételeket. A szerkezeteket modositottam is, mert 1étrehoztam benniik
vakancidkat (lires helyeket, ahol nincsenek atomok)

16. abra: Nanocs6 haldzat részlet, kiemelve a vakancia,
a) Parhuzamos terheléssel; b) tobbiranyu terheléssel

A szimulaciok eredményeibdl két megallapitast tettem. Az elsé hogy
a parhuzamosan terhelt szerkezetben a bels6 fesziiltségek tigy alakultak, hogy
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a koz¢éps6 nanocsd szakaszon kovetkezett be a roncsolddas az ép szerkezeten
és a vakanciaval rendelkezd szerkezeten is. A masodik esetben, amikor
tobbirdnyu volt a terhelés, akkor a szerkezetem teherviselés szempontjabol
két készre osztodott. Egy belso részre, ahol a fesziiltségek azt mutatjak, hogy
a szerkezet e része nincs akkora terhelés alatt, mint a masik rész. A masik
rész egy gylrli amely a szerkezet hataran talalhato. Ezen a gylirin fog
bekovetkezni a roncsolodds. Megéllapitottam itt is, hogy az elsddleges
roncsolodasok mindkét esetben a hétszog gylirlik mellett talalhatd. A két eset
eredményét a 17. abran mutatom be, ahol pirossal emeltem ki azokat a
helyeket ahol a belsé fesziiltség kimagaslo és a roncsolodas bekdvetkezett. .

17. abra: A szerkezetek terheléssel és a bels6 fesziiltségek magas értékei pirossal kiemelve;
a) Parhuzamos terhelés esetén; b) Tobbiranyu terhelés esetén

3.5. Szén nanocso halézatok huzasanak modellezése

Dolgozatom utols6 részében eljutottam odaig hogy egy egész halozat
hazésanak  szimulacidjat  elvégezzem. Az  eldzdéekben  emlitett
megallapitdsaim alapjan vartam a szimulacié végeredményét. A halozatomat
tobb irdnybdl terheltem, de minden terhelés egységnyi és tengely iranyu.
Ezeket a terheléseket és a szerkezetet a 18. dbran szemléltetem

18. abra: Szén nanocs6 halozat a terhelésekkel
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Miutan a vizsgalataimat befejeztem, megallapitottam, hogy ez a
halozat is hasonld képen viselkedett, mint az eddigi szerkezetek. Az el6z6
fejezetben emlitett tobbiranyu terhelés hatdsara bekovetkezd tagolddast itt is
megfigyeltem. Kialakult a belsd szerkezet, és a kiilsé gytirti is. Dolgozatom
folyaméan minden esetben megallapitottam, hogy a roncsolédasi pontok a
szerkezeten mindig a hétszog gylirlik kornyezetében talalhatok. A halozat
vizsgalataval ezt is bebizonyitottam. Az eredményemet a 19. és a 20. abran
mutatom be.

"o

20. abra: A halozaton megtalalhato gytrii, melyen a roncsolodasi pontok megjelentek
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4. Uj tudomanyos eredmények

1.

tézis: Szén nano szerkezetek molekularis dinamikai szimulacidival
megmutattam, hogy a Brenner-potencialfiiggvénynek korrekcios
fiiggvénnyel valo modositasa soran a szerkezet gyenge keresztmetszetének
meghatarozasa pontos marad. Ez a megallapitas azért fontos, mert a
kémiai kotések energetikai potencidl fliggvényei ma még csak az
egyensulyi hely kdrnyezetében definidltak pontosan.

tézis: Egyenes szén nanocsovek terhelésvizsgalatainak szimulacidival
megmutattam, hogy a nagy rugalmassag a kotéshosszak megvaltozasa
mellett a kotésszogeknek a jellemzd valtozasaival, a kotések terhelés
iranyaba valé befordulasaval is magyardazhatd. A hiuzas-szimulaciok azt
mutatjak, hogy a kotések beforduldsa hamarabb kezdddik meg, amig a
kotéshosszak valtozasa csak késdbb alakul ki.

tézis: Molekularis mechanikai szimulacid alkalmazasaval
megallapitottam, hogy a legkisebb atmérdokiilonbséggel megvalasztott
cikkcakk ¢és karosszék tipusti nanocsovekbdl all6 aszimmetrikus Y
elagazdsoknal mindig a karosszék tipusu nanocsdveknél kovetkezett be a
roncsolodas.

tézis: A molekularis mechanikai huzas-szimulaciok futtatdsainak
sorozataval megmutattam, hogy a szén nanocsO0 Y eldgazasok
szerkezetében megtalalhatd hétszog gylirik a gyenge keresztmetszetet
pontosan meghatarozzak. Egy szén nano szerkezetben a leggyengébb hely,
azaz elsddleges roncsolodéasok, a hétszog gyliriik kozvetlen kdrnyezetben
vannak.

tézis: Azonos szén nanocsovekbdl allo Y eldgazdsoknak szerkezeti
modositasai (hétszoggylriikk athelyezései) és molekularis mechanikai
vizsgalatai utdn megallapitottam, hogy az eltéré csomodponti szerkezettel,
de azonos atmérdji csovekbdl allo eldgazasok kozott mechanikai
tulajdonsagban szamottevd kiilonbség nincsen.

tézis: Megmutattam, hogy az Y eldgazas csomodpontjadban a topologiai
szerkezet megvaltoztatdsaval, azaz a hétszog gylirik elmozgatisdval a
szerkezet gyenge pontja is eltolodik.

. tézis: Nagyobb halozatok molekularis dinamikai vizsgalatai soran

megallapitottam, hogy a hizo-igénybevétel hatdsara a szerkezetek kétféle
képen viselkednek. A parhuzamos terhelés kovetkeztében a szerkezetben
¢bredd fesziiltségek a szerkezetet azon a nanocsd szakaszon roncsoljak a
hétszog gylrlik kornyezetében, ahol az erék koncentralédnak. A tobb
iranybdl terhel6dd szerkezet kettétagolodik. Egy belsd részre melyben a
fesziiltségek kisebbek, €s egy kiilsé gytiriire, mely a terhelések nagy részét
felveszi, ezaltal a roncsolddasi pontok ebben a részben lesznek.
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5. Kovetkeztetések és javaslatok

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

A nanocsd szerkezetek vizsgdlata sordn egyértelmiien beigazolodott,
hogy a karosszék tipusti nanocsdvek topoldgiai felépitésébdl kovetkezden
(vannak olyan kotések a szerkezetben, melyek tengelyiranytiak) ez a tipus a
leggyengébb.A szerkezetek mechanikai tulajdonsidgat vizsgdlva arra a
kovetkeztetésre jutottam, hogy a szerkezetben sziikségszeriien fellelhetd
hétszog gylirtik helyzete a szerkezet egészére vonatkozoan nem befolyasoljak
a mechanikai teherbirast. Viszont igen is befolyasoljak a szerkezet gyenge
pontjat, oly médon hogy a hétszog gyliriik kdzvetlen kdrnyezetében tortént az
elsddleges szakadas.

Nanocsovek rugalmassag megallapitottam, hogy mibdl tevodik
Ossze egy nanocs6 nyuldsa. Két f6 részbdl all a deformécio. Elsé részben a
nanocsOben taldlhatdé atomi kotések a terhelés irdnydba fordulnak be,
mindaddig, amig az egymashoz kozeled6 atomok el nem érik azt a helyet a
szerkezetben, ahol az egymasra hatd6 vonzd és taszitd hatdsok még
kiegyenlitik egymast. A masodik részben kovetkezik be az atomok egymastol
valo tavolodasa, azaz kezdenek el néni a kotéshosszak.

A makro anyagokhoz nem hasonlithatd a szén nanoszerkezet
mechanikai igénybevétellel szembeni viselkedése. A halozatok felépitése ket
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 metodusa alapul szolgalhat majd egy késdbb
kifejlesztésre keriild 3D-s tervezd szoftvernek. Ezzel a szoftverrel a szén
nanocsdvekbdl felépiild szerkezeteket lehet majd megmodellezni, illetve
kiilonboz6 mechanikai igénybevétellel terhelni. Meg lehet becsiilni majd a
szerkezet teherbird képességét és a cél érdekében lehet modositani a
szerkezet felépitését.
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6. Osszefoglalas

Szén nanocsé Y eladgazasok jelentdsége két nagyon fontos tulajdonsag
miatt kiemelkedd:

e Mivel a szén nanocs6é Y elagazasok 3 csatlakozo cs6agbol 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 méretli tranzisztorok Y
elagazasokbol késziilhetnek.

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

Ebben a munkaban az utébbi probléma, a szén nanocso Y elagazasok és
a beldliik felépiilo halozatok mechanikai tulajdonsagainak vizsgalatat tliztem ki
célul. Molekularis mechanikai algoritmus segitségével huzas-szimulacidkat
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 potencialfliggvény gradienseként
hatarozhatd6 meg. A Brenner-potencialt valasztottam a szamitisokhoz. A
Brenner-potencial empirikus formula, de a kisérletekhez val6 illesztés csak az
egyensulyi kdrnyezet kdzvetlen kornyezetében bizonyitott. A htizds-szimulaciok
soran, terhelt szerkezeteknél azonban az atomi erd fiiggvénynek az egyensulyi
helyzettdl tavolabbi szakaszaira is szlikség van. Itt azonban a kisérleti adatokhoz
val¢ illesztés ma még csak nagysagrendileg megoldhato. A munka els6 részében
tehat meg kellett vizsgalnom, milyen feladatokra alkalmazhato6 ilyen pontossag
mellett redlisan a molekularis mechanikai algoritmus. Azt talaltam, hogy realisan
vizsgalhato adott szén nanoszerkezet tonkremenetelének folyamata, a gyenge
helyek meghatarozasa, valamint kiilonb6z6 szerkezetek tonkremenetelének
Osszehasonlitasa.

Kiilonbozo szerkezetli Y elagazasok huzas-szimulacioit végeztem el. Azt
taldltam, hogy a szerkezet topologidja meghatarozza a tonkremenetelt, a gyenge
helyek a hétszog gytiriik kozvetlen kornyezetében adodnak.

A huzas-szimuldciok soran megfigyeltem a kotések hosszanak és a
kotésszogeknek az alakulasat. Azt talaltam, hogy a folyamat elsé szakaszdban a
kotések befordulnak a terhelés irdnyaba, a kotéshosszak novekedése csak késdbb
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
kiilonbo6z6 terhelési esetekben hol kezdddik meg a tonkremenetel.
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/. Summary

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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