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ABSTRACT

The loading tests of nanostructures can be carried out
either very difficult or in an incorrect way. Therefore
the loading simulations solved theoretically have large
significance. For this purpose a new algorithm was de-
veloped. The base of the algorithm is that the atomic
forces can be calculated from the derived function of the
energetic potential functions of the chemical bonds. The
steps are shown on the examples of carbon nanotubes
having extreme strength properties and their junctions.
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BEVEZETES

Szén nanocsovek szakitovizsgalati kisérletére kétféle
példat taldltam a szakirodalomban. Mindkét esetben
atomi eré mikroszkopok tiii k6z¢é rogzitett mintat huz-
tak, az egyik esetben nanocsé kotegeket [1], a masik
esetben tobbfalu szén nanocsovet [2-3]. A kisérletek ne-
hézsége mellett probléma volt az is, hogy a vizsgalt min-
tak pontos szerkezete ismeretlen volt, nem lehetett tudni,
mire vonatkoztak pontosan a mérések.

Tobben probalkoztak szakitodiagramok elméleti uton
torténdé meghatarozasaval [4-8]. A moddszereknek az
alapja mindig az, hogy az atomi erdket a kémiai kdtések
energiajat meghataroz6 potencialfiiggvények derivaltja-
ként lehet meghatdrozni. Ma mar csaknem mindenhol
az empirikus Brenner-potencialt alkalmazzak [9] erre
a célra. A kapott eredmények azonban meglehetdsen
kiilonboztek, esetenként tobb nagysdgrendnyi eltérések
is voltak pl. a szamolt szakitoszilardsag értékeiben [4-
8]. Az eltérések a Brenner-formuldk kiilonbozdképpen
torténd alkalmazdsabol adodtak. Tobben észrevették
ugyanis, hogy amig a Brenner-formuldk kivaléan al-
kalmazhatoak egyensulyi helyzet meghatarozasara, az
atomi erék szdmitdsanal mar problémak adédnak, mivel
a derivalt fiiggvényen toréspont és ugrasszerti meredek-
ség valtozasok vannak, amelyek nem magyarazhatoak a
kémiai kotések viselkedésével. Elsdsorban ennek a prob-
Iéménak a kiilonb6zé modokon torténd megkertilése
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okozta a nagy eltéréseket a Brenner-potencidllal szamolt
szilardsagok kozott. A problémara a legjobb megoldast
ugy adtak meg, hogy a téréspontot, az ugrasszerti val-
tozasokat a derivalt formulakon matematikailag kikiisz-
6boltek, ugy, hogy kozben valtozatlanul megmaradt az
egyensulyi helyzet keresésének lehetdsége is [10].
Ebben a munkdaban szén nanoszerkezetek szakitovizs-
galatanak szimulécios algoritmusahoz készitettem sza-
mitogépes programot, ugy, hogy futtathatd legyen nagy
atomszamok esetére. Ezzel lehetdséget teremtettem
arra, hogy a legujabb kutatdsok szerint kiilonb6zd cé-
lokra ajanlott ujabb szén nanoszerkezetek, elsdsorban a
nanocs0 elagazasok [11-15] és halozatok [16-18] alapvetd
szilardsagi tulajdonsagait meghatarozhassuk. Ez azért
fontos, mert a szén nanoszerkezetek esetében az egyik
legérdekesebb tulajdonsag a nagy szilardsdg az ugyan-
csak rendkiviil érdekes elektromos viselkedés [19-20]
vizsgalata mellett.

A SZAKITOVIZSGALAT SZIMULACIOJANAK
ALGORITMUSA

Mivel az atomok kozotti kdtderdket ebben a munkéban
is a kémiai kotések energetikai potencidlfiiggvényének
derivaltjaként szdmolom, sziikségesnek latom ismertet-
ni a Brenner-formuldkat [9]. Eszerint az energetikai po-
tencialt az egymastol r tavolsagban 1€v0 i-edik és j-edik
atomok kozott (V(r)) egy taszito (V) €s egy vonzo tag-
gal (V,) irjuk le:

Vir,) =Velr,) =B,V () M

aholaD,, S, B és R anyagallandok segitségével megadott
tagok:

Vg = &e—@ﬁ(r—mfij (rij)

S-1 és
_DS asper)p. ()
A S—1 ij\ij (2)

Az £ korrekcios filiggvény matematikailag polinomok-
kal felirt formula. Kettds szerepe van: egyrészt adott
(elég nagy) hatotavolsagon kiviill levagja a vonzd és
taszitd hatdsokat, masrészt parametrikus alakja miatt
a formuldkat mérési eredményekhez lehet illeszteni,
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mindkét funkcio az egyensulyi helyzettdl tavolodva fejti
ki hatasat [10]. Ennek bevezetésével oldottak meg azt is,
hogy a Brenner-formuldk derivaltjan nincsenek torés-
pontok és ugrasszert valtozasok.

A B, tényezd segitségével vessziik figyelembe az ato-
mok lokalis kornyezetének (els6 és masodik koordi-
nacios szféra) hatasat és a kotések kiilonbozo szdgeit:

-3
B =1+ Z GO )i (1) A
k(#1,))

ahol Oijk az i-j és i-k kotések szoge, G pedig az a, ¢, d,
anyagallandokkal megadva:

2 Cg

c

G(©)=ay|1+—3- @
d% d% +(1+COS®)2

Az (1) formuldban szerepld tényezo:

A szakitovizsgalat szimulacios algoritmusanak 1épései:

1. Szén nanoszerkezet megadasa az atomoknak megfe-
lelé pontkoordinatak tablazataval, terheletlen, nyu-
galmi allapotban.

2. A terhelés helyén 1év6 atomok elmozditasa a terhelés
iranyaban, kis tavolsaggal. (Az elmozditas mértéke
olyan kicsi, hogy nem zavarja meg a kovetkezo 1épés
egyensulyi helyzet szamitasat.)

3. Uj egyensulyi helyzet szamitasa (Brenner-formula
minimalizalasa): az el6z6 1épésben elmozditott és
a rogzités helyén lévé atomokat helyben hagyjuk, a
kozottiik 1évo atomokat relaxaltatjuk az egyensulyi
helyzet kiszamitasaig.

4. Kotoerok szamitasa.

5. Az el6z6 harom lépés ismétlése, amig a szerkezet
nem sériil vagy szakad.

6. A kotderoket természetesen a leggyengébb helyen
(keresztmetszetben) elegendd szamitani, mivel azon-
ban ez a hely a huzas soran csak késébb lesz ismert,
ezért az erdket célszertien a Iépések utan rogzitett
tablazatokbol utolag is ki lehet szamitani. Végiil a
leggyengébb keresztmetszetnél vektoridlisan 0Osz-
szegzett kotderdk ereddjét abrazoljuk a megnyulas
fiiggvényében, és ez lesz a szakitédiagram.

Az algoritmusra sajat szamitégépes programot készi-
tettiink. A futtatasi eredményeket el6szor egy egyenes
nanocsO példajan mutatom. Az [. dbran baloldalrél
a jobboldal felé¢ haladva pillanatfelvételeket latunk a
huzasszimulaciobol. A kiindulas a baloldali allapot. Fel-
tételezziik, hogy a 24,42A hosszlisagl csé aljat rogzi-
tettiik, a fels6 részt huzzuk fiiggdlegesen felfelé. A szi-
mul4cioban az elmozditasokat 0,01A 1épésekben végez-
tiik. Ot kdzbensd dllapotot latunk balrél jobbra haladva,
végiil a jobboldalon a tonkrement szerkezet latszik. Az
egyenes szén nanocso szakitédiagramjat a 2. abran mu-
tatom.

A kutatomunka célja a bevezetésben emlitett, sok atom-
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bol allé szén nanoszerkezetek szakitasvizsgalatainak
elvégzése lesz az 0j szimulacios eszkdzzel. Az elsé fut-
tatas eredményét mutatom a 3. abrdn, ahol szén nanocso
Y-elagazas szakitovizsgalatanak pillanatfelvételeit lat-
juk. A huzas a csovek tengelyeinek iranyaiban torténik.
Az elso értékelés szerint még csak annyit sikertiil eldon-
teni, hogy ez a szerkezet a csomopontban (elagazasnal)
fog szakadni, ugyanis a kotések itt kezdenek legjobban
megnyulni. A tovabbi kiértékeléseket, Gjabb szerkezetek
vizsgalatat a késébbiekben folytatom.
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L.dbra. Pillanatfelvételek az egyenes szén nanocso hu-
zasdabol
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2. abra. Az egyenes szén nanocsé szakitodiagramja

I =

3. abra. Pillanatfelvételek az Y-elagazas huzasabol.
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OSSZEFOGLALAS

Uj szamitogépes algoritmus késziilt nanoszerkezetek
jelentds, mert a nanoszerkezetek esetében a kisérleti
uton torténd szakitasvizsgalatok vagy nem végezhetd-
ek el, vagy rendkiviil nehézkesen, sok kdltséggel vé-
gezhetok. Az elsé futtatasi eredményeket egyenes szén
nanocsd és nanocsd Y-elagazas példajan lathatjuk.

SUMMARY

Considering the experimental tools the loading tests
of the nanostructures can be carried out very difficult
or they cannot be solved in correct way. Therefore the
loading simulation developed theoretical way has large
significance. Such an algorithm is shown in this work.
The base of the algorithm is that the atomic forces can be
calculated if we derive the mathematical formula of the
energetic potential function of the chemical bonds. The
steps of the algorithm are detailed furthermore the first
calculation results are shown for carbon nanostructures
which, as it is known, have extraordinary strength.
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