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Absztrakt

Szén nanocsO Y-elagazasok jelentdsége két nagyon fontos tulajdonsdg miatt kiemelkedo:
Mivel a szén nanocsd Y-eldgazdsok 3 csatlakoz6 cs6dgbol dllnak, ezért alkalmas ipari
technoldgia megtaldldsa utdn a molekuléris félvezetd technika alapvetd elemei lehetnek. A
szakirodalom szerint mér bizonyitott, hogy szén nanoszerkezetek esetében a molekuldris
méretll tranzisztorok Y-eldgazasokbol késziilhetnek.

A szén nanocsovek az extrém magas szildrdsdgukat a kiilondsen erds kovalens kotésekkel
rendelkez0 graféntdl oroklik. Az extrém magas szilardsdg azonban csak tengelyirdnyban
adédik. A szén nanocsO eldgazdsok lehetnek azok a szerkezetek, amelyekbdl felépiild
hal6zatokban az extrém magas szilardsag a tér tobb irdnyaban is detektdlhatd.

Ebben a munkdban az utébbi lehetdséget, a szén nanocsé Y-eldgazdsok mechanikai
tulajdonsagainak vizsgalatit tiztem ki célul. Kiilonbozd szerkezeti Y-eldgazdsok
huzasszimulécidit végeztem el. Azt taldltam, hogy a szerkezet topoldgidja meghatdrozza a

tonkremenetelt, és a tonkremenetel szempontjabol kritikus helyek a hétszog gytirtik kozvetlen
kornyezetében adédnak.

Kulcsszavak: szén nanocsé Y-eldgazds, molekuldris mechanika, tonkremenetel, topoldgia

1. Bevezetés

A szén nanocsO eldgazdsok elektromos viselkedése rendkiviil nagy érdeklodést valt ki a
nanoanyagok kutatdsdban. A Kkitiintetett érdeklédés nem véletlen, hiszen pl. egy cikkcakk és
egy karosszék tipusi szén nanocsébdl 4all6 csatlakozds (konyok) egy nemlinedris
karakterisztikdval rendelkezd egyenirdnyit6 diddaként viselkedik [1]. Kiilonb6z6 Y-
eldgazdsok dram-fesziiltség karakterisztikdit mérték [2-3] és szamitottak [4-6]. A félvezetd
technika nanoelektronikai alkalmazdsai szamdra az els0 fontos kutatdsi eredmény szerint
léteznek olyan Y-eldgazasok, amelyek aszimmetrikus aram-fesziiltség karakterisztikdval
rendelkeznek [3]. Nagyon sok kutaté keresi a megoldast, hogyan lehet szén nanocsé Y-
eldgazast tranzisztorként, vagy tranzisztor részeként haszndlni [7-13]. Intenziv torekvés folyik
szén nanocsé Y-eldgazdsok célzott elddllitdsara [14-19], ezt a torekvést elméleti
szimuldciokkal is motivaljak [20-22].

A szén nanocsovek mechanikai tulajdonsdgai koziil az extrém nagy szilardsag véltotta ki a
legnagyobb érdeklédést. Szén nanocsd Y-eldgazdsokat polimer kompozitokban erdsitd
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adalékként alkalmaztak [23]. A szén nanocsovek szakitoszilardsdganak kozvetlen méréssel
torténd meghatarozasat elvégezték tobbfali szén nanocsoveken (MWCNT) [24-25] és egyfali
szén nanocsé (SWCNT) kotegeken [26]. Egyedi késziilékben, vagy két atomi erd mikroszkop
t kozé rogzitették a mintdkat, amelyek koziil az egyik erdmérd szenzorként is szolgélt. A
huzdas folyamatat pasztazé elektronmikroszképpal rogzitették. Az emlitett néhdny kisérletre
elmondhatjuk, hogy ma még rendkiviil koriilményes és koltséges mérésekrdl van szo, csak
egyszerli sz€n nanoszerkezeteken végeztek ilyen méréseket, tovabba a mérések és igy az
eredmények pontossdga nem teljesen tisztizott.

Az egyenes szén nanocsovek szakitdszilardsagdnak elméleti uton torténd meghatdrozasahoz
molekuldris mechanikai mddszereket haszndlnak. Ezeknek az alapja az, hogy az atomok
kozotti kotderOket a kémiai kotéseket leird energetikai potencidlfiiggvények gradiensébol
lehet szamitani. A legtobb ilyen szamitdsnal az empirikus Brenner-potencialt [27] alkalmaztdk
[28-32].

A Brenner-potencidl empirikus formula, de a kisérletekhez val6 illesztés csak az egyensulyi
helyzet kozvetlen kornyezetében oldottdk meg. A huzdsszimuldcidk sordn, terhelt
szerkezeteknél az atomi erd fliggvénynek az egyensulyi helyzettdl tdvolabbi szakaszaira is
sziikség van. Itt azonban a kisérleti adatokhoz valé illesztés ma még csak nagysagrendileg
megoldhat6 [33].

2. Molekularis mechanikai algoritmus

Mint altaldban az energetikai potencidlfiiggvényeknél szokdsos, a Brenner-formuldkban [27]
is a vonzd (Va) és a taszité (Vr) hatdsoknak megfeleld tagok ereddjeként adodik a
potencialfiiggvény (Vj;) az i-edik €s a j-edik kozvetleniil szomszédos atomparra:

Vij(rij):VR (rij)_EijVA(rij) ey
ahol r; az i-edik és a j-edik atom kozotti tavolsag, E,ja kotésszogek és a masodik

koordinéacids szféra figyelembe vételére szolgdld tényezd. A taszité és a vonzd tagokat a
kovetkez0 kifejezések irjak le:

D, _/aspe -
e ) @
Vv, = ;)isl e—%ﬁ(ru—mfij (rij) 3)

A vonz6 és taszit6 tagokat leiré (2) és (3) formuldkban szerepl6 paraméterek: De, S, B és R
anyagra vonatkoz6 allandok, vagy fizikai dllanddk.

Az f(r;;) figgvénynek az eredeti Brenner-formuldkban az volt a szerepe, hogy a
kolcsonhatdsokat egy adott hatésugaron beliilre korldtozza. A médositott formuldkban
azonban korrekcids fiiggvényként hasznaltidk az egyenes szén nanocsd szakitovizsgalatok
kisérleti eredményeihez valé illesztéshez [33]:
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; f,(r), R,<r<R, 4)
()=
f,(r), R, <r<R,

ahol Rt az inflexi6s pont helye R; és R, kozott (r=rj).

A két kiilonb6z0 intervallumban definiélt f;(r) €s fo(r) fiiggvény egy negyedfoku és
harmadfoku polinom:
f1(r)=ao+a1r+a2r2+a3r3+a4r4 5
£5(r)=bo+b r+bor*+bsr° (6)

A polinomok egyiitthatdit rekurziv formuldkkal adjak meg:

b = fT (7)
3 3
2(R,-R,)
3f, —3+6b,(R,—R,)*(R; —R,)

a. = (8)
) (RT - R1)4

. 4a,[R} R} -3RZ(R; —R,)|+3b,(R, —R,)* +d o
’ 3(R; —R,)’

br= —3b;Ry (10)

a,= —3a3Rt —6a,R1> (11)

a;= d —2a,R; —3a;R ;> —4aR,’ (12)

b= d —2b,R, —3b3R,> (13)

ap=1-a;R; — &;R,*— a;R” — a,R,* (14)

b(): —ble— b2R22— a3R23 (15)

A polinomok egyiitthatéiban fr a korrekcids fiiggvény inflexids pontjdban a fiiggvény értéke.

Az (1) kifejezésben Bj; az a tényezd, amelynek segitségével figyelembe vessziik nemcsak az i-
edik és a j-edik atomokbdl all6 atompért, hanem ezeknek a kozvetlen szomszédjait, valamint a
kotésszogeket:

-5
Bij = [1 + 2 G(eijk)fik(rik):| (16)
K(#1j)

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,
- G(Bix) a kovetkezo Osszefiiggéssel adott:
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c(z) cg (17)
RFEE ’
0 o +(1+cos®ijk)
A (16) és a (17) Osszefiiggések szintén tartalmaznak allanddkat: d, ag, co és dy, amelyeknek
megvéalasztdsa Brenner tablazataibol lehetséges [27].

Végiil, mivel az i-edik és a j-edik atomnak a lokalis kornyezete kiilonbozhet, ezek atlagaként
kalkulalt korrekcids tényez6t javasol Brenner az (1) formuldhoz:

B,=(B, +B,)/2 (18)

G(®ijk ) =a,|1

Az fi(r;) korrekcios fiiggvényben szerepld Rr és fr valtozok tehat szabad paraméterek,
amelyeknek definidlasaval az volt a cél, hogy mérési eredményekhez lehessen illeszteni az
energetikai potencidlfiiggvény gradiensét, azaz az atomi erd filiggvényt. A bevezetésben
emlitett okok miatt azonban ma még az illesztés nem végezheto el teljesen korrekt médon.
Annak ellenére azonban, hogy az atomi erd fiiggvény ma még csak nagysagrendileg pontosan
ismert, redlisan vizsgédlhat6é adott szén nanoszerkezet tonkremenetelének folyamata, a gyenge
helyek meghatdrozasa, amelyet korabbi munkaban mutattunk meg [34].

A molekuldris mechanikai algoritmusban tehédt a Brenner-potencidl gradiensét vdlasztottam az
atomi erofiiggvény lefrdsdra. Y-eldgazdsokat huztam a csovek tengelyeinek irdnyaban,
mindhdrom 4gat egyidejiileg, azonos mértékben nyujtottam. A nytjtast nagyon kis 1€pésekben
végeztem (0.01A), majd minden kicsiny nydjtds utdn egyensilyi helyzetet szdmoltam a
(relaxéltattam a szerkezetet). A nyujtds soran alkalmasan valasztott Iépéseknél meghataroztam
a nyujtashoz sziikséges erdt, atomi er0k vektoridlis 0sszegeként. A Brenner-potencidlndl a
kovetkez0 paraméterekkel szamoltam: D.=0,9612nNenm, S=1,22, B:Zlnm'l, R=0,139,
0=0,5, a;=0,00020813, c(=330, dy=3,5, R1=0,145nm, R,=0,2nm. Rr=1,7, £1=0,437.

3. Szén nanocso Y-elagazasok huzasszimulacioi

Az 1. dbrdn mutatom a huzdsszimuldcidhoz vdlasztott szerkezeteket. Mindhdrom szerkezet
azonos atmérdjli, (6,0) kiralitdsd, cikkcakk tipusi szén nanocsovekbdl all. A csovek
szerkezete a hatszoges méhsejt-mintdzatnak felel meg, mint a grafén esetében. A
csatlakozasnél, a csomépontokban az Euler-torvénynek megfelelden, sziikségszertien 3 db
hétszog-par is taldlhatd (az 1. dbran ezeket piros szinnel kiemeltem), ezek jelenlétében tudnak
kialakulni a csomépont kornyezetében jellemz6 nyeregfeliiletek. A modellek szerkesztésénél
szandékosan jartam el ugy, hogy a hétszog-parok mindhdrom modellnél masképpen
helyezkedjenek el.

A szerkezetek huzésat a csovek tengelyének irdnyaban végeztem, az ,,A” jelli eldgazdsnal
fekete nyillal jeloltem ezeket az irdnyokat. A csovek végén taldlhatd kiilsé atomgytriiket
hasznaltam a befogédshoz.
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1. dbra: A vdlasztott Y-eldagazdsokban a hétszog-pdrok kiilonbozo médon helyezkednek el

Az ,,A” jeli eldgazas huzasanak folyamatabol mutatok néhany pillanatfelvételt a 2. dbrdn. A
hizédsszimulédcié szerint a szerkezet egyenletesen deformalddik kozel 25% nyulasig. Ekkor
szakad 4t az elsO kotés. A jobboldali dbran a kinagyitott részleten fehér szinnel emeltem ki azt
a helyet, ahol az els6é kotés datszakadt. Ez a kotés az egyik hétszoggyliri kozvetlen

szomszédsdgaban 1év0 kotés. A szerkezet leggyengébb helye tehat a hétszoggyliriik kozvetlen
szomszédsdgaban taldlhaté.

20% nyujtas utan 25% nyujtas utan

2. dbra: Pillanatfelvételek az ,,A” jelii Y-eldgazds hiizdsdabol

A ,,B” jelii eldgazds hizdsdnak folyamatdbdl mutatok néhédny pillanatfelvételt a 3. dbran. A
huzédsszimuléacid szerint a szerkezet egyenletesen deformalddik kozel 25% nyulasig. Ekkor
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szakad at az elso kotés. A kozépso abréan a kinagyitott részleten piros korrel emeltem ki azt a
helyet, ahol az elsd kotés atszakadt. Most is az egyik hétszoggylirli szomszédsdgaban 1évo
kotés szakad 4t eldszor. A szerkezet leggyengébb helye tehat itt is a hétszoggyliriik
szomszédsdgaban taldlhaté.

-

,;-f:;;».w;..a—w"' >
P L 4
ihs s
"

-

!
«
LA

-
<
-y
el
-Ca i
<

-
<
P

AL
R

Ay

s
Tt
aCUs

.
b P9
4';5:

e
S i
-

b

s

(’ e
T et

£

o4

24% nyujtas utan 24,9% nyujtas utdn az elszakadt szerkezet
3. dbra: Pillanatfelvételek a ,,B” jelii Y-eldgazds hiizdsdbol

Végiil a ,,C” jelli eldgazds hizdsdnak folyamatdbdl mutatok néhdny pillanatfelvételt a 4.
abran. A huzdsszimuléci6 szerint a szerkezet egyenletesen deformélédik kb. 22,7% nyulésig.
Ekkor szakad 4t az els6 kotés. A kozE€pso dbran a kinagyitott részleten piros korrel emeltem ki
azt a helyet, ahol az elso kotés dtszakadt. Az egyik hétszoggylirli szomszédsdgaban 1évo kotés
szakad 4t eldszor. A szerkezet leggyengébb helye tehdt itt is a hétszoggyliriik

szomszédsdgaban taldlhato.

22% nyujtas utan 22,7% nyujtas utan az elszakadt szerkezet

4. dbra: Pillanatfelvételek a ,,C” jelii Y-eldgazds hiizdsdbol
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Végiil az 5. dbrdn mutatom a hudzédsszimuldciokhoz szamitott szakité diagramokat. A
szamszerl értékek csak nagysagrendileg tekinthetOk pontosnak, mivel az atomi erdfiiggvény
egyensulyi helytdl tavol esé szakaszanak kisérleti eredményhez val6 illesztése ma még csak
nagysagrendileg megoldott. A diagramok alkalmasak azonban a szerkezetek viselkedésének
Osszehasonlitdsdra a huzds folyamatdban. Az 6sszehasonlitds szerint: a maximalis erd €s a
nyulas értékeiben nincs szdmottevo kiilonbség a harom szerkezet viselkedésében.

160

140 o
E 120 / =
(C)
:’o 100 —o— 'A' jell eldgazas
A
£ 30 —— 'B' jell eldgazds
3
N e 4
E 60 / C'jelli elagazas

40 :

. 7/

0 '¢ T T T 1
0 10 20 30 40 Nyulas (%)
5. dbra: Szakitodiagramok
Konkluzié

Szén nanocsd Y-eldgazdsok hizasszimuldcidi szerint a topoldgiailag eltéré csomdpontokkal
rendelkez0 szerkezetek mechanikai szilardsag és nyilds szempontjabdl hasonldéan
viselkednek. A szerkezetek leggyengébb helyét, a tonkremenetel kiindul6 pontjat a topoldgia
meghatdrozza: a hétszoggylriik kornyezetében, az egyenes nanocsovek feldli oldalon vérhatd
a tonkremenetel.
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