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ABSTRACT

The loading tests of nanostructures can be carried out 
either very diffi cult or in an incorrect way. Therefore 
the loading simulations solved theoretically have large 
signifi cance. 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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BEVEZETÉS

Szén nanocsövek szakítóvizsgálati kísérletére kétféle 
példát találtam a szakirodalomban. Mindkét esetben  
atomi erő mikroszkópok tűi közé rögzített mintát húz-
tak, az egyik esetben nanocső kötegeket [1], a másik 
esetben többfalú szén nanocsövet [2-3]. A kísérletek ne-
hézsége mellett probléma volt az is, hogy a vizsgált min-
ták pontos szerkezete ismeretlen volt, nem lehetett tudni, 
mire vonatkoztak pontosan a mérések. 
Többen próbálkoztak szakítódiagramok elméleti úton 
történő meghatározásával [4-8]. A módszereknek az 
alapja mindig az, hogy az atomi erőket a kémiai kötések 
energiáját meghatározó potenciálfüggvények deriváltja-
ként lehet meghatározni. Ma már csaknem mindenhol 
az empirikus Brenner-potenciált alkalmazzák [9] erre 
a célra. A kapott eredmények azonban meglehetősen 
különböztek, esetenként több nagyságrendnyi eltérések 
is voltak pl. a számolt szakítószilárdság értékeiben [4-
8]. Az eltérések a Brenner-formulák különbözőképpen 
történő alkalmazásából adódtak. Többen észrevették 
ugyanis, hogy amíg a Brenner-formulák kiválóan al-
kalmazhatóak egyensúlyi helyzet meghatározására, az 
atomi erők számításánál már problémák adódnak, mivel 
a derivált függvényen töréspont és ugrásszerű meredek-
ség változások vannak, amelyek nem magyarázhatóak a 
kémiai kötések viselkedésével. Elsősorban ennek a prob-
lémának a különböző módokon történő megkerülése 

okozta a nagy eltéréseket a Brenner-potenciállal számolt 
szilárdságok között. A problémára a legjobb megoldást 
úgy adták meg, hogy a töréspontot, az ugrásszerű vál-
tozásokat a derivált formulákon matematikailag kiküsz-
öbölték, úgy, hogy közben változatlanul megmaradt az 
egyensúlyi helyzet keresésének lehetősége is [10]. 
Ebben a munkában szén nanoszerkezetek szakítóvizs-
gálatának szimulációs algoritmusához készítettem szá-
mítógépes programot, úgy, hogy futtatható legyen nagy 
atomszámok esetére. Ezzel lehetőséget teremtettem 
arra, hogy a legújabb kutatások szerint különböző cé-
lokra ajánlott újabb szén nanoszerkezetek, elsősorban a 
nanocső elágazások [11-15] és hálózatok [16-18] alapvető 
szilárdsági tulajdonságait meghatározhassuk. Ez azért 
fontos, mert a szén nanoszerkezetek esetében az egyik 
legérdekesebb tulajdonság a nagy szilárdság az ugyan-
csak rendkívül érdekes elektromos viselkedés [19-20] 
vizsgálata mellett.

A SZAKÍTÓVIZSGÁLAT SZIMULÁCIÓJÁNAK 
ALGORITMUSA

Mivel az atomok közötti kötőerőket ebben a munkában 
is a kémiai kötések energetikai potenciálfüggvényének 
deriváltjaként számolom, szükségesnek látom ismertet-
ni a Brenner-formulákat [9]. Eszerint az energetikai po-
tenciált az egymástól rij távolságban lévő i-edik és j-edik 
atomok között (V(r)) egy taszító (VR) és egy vonzó tag-
gal (VA) írjuk le:

V (rij ) = VR (rij ) – Bij VA (rij ) (1)

ahol a De, S, β és R anyagállandók segítségével megadott 
tagok:
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Az fij korrekciós függvény matematikailag polinomok-
kal felírt formula. Kettős szerepe van: egyrészt adott 
(elég nagy) hatótávolságon kívül levágja a vonzó és 
taszító hatásokat, másrészt parametrikus alakja miatt 
a formulákat mérési eredményekhez lehet illeszteni, 
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mindkét funkció az egyensúlyi helyzettől távolodva fejti 
ki hatását [10]. Ennek bevezetésével oldották meg azt is, 
hogy a Brenner-formulák deriváltján nincsenek törés-
pontok és ugrásszerű változások.
A Bij tényező segítségével vesszük fi gyelembe az ato-
mok lokális környezetének (első és második koordi-
nációs szféra) hatását és a kötések különböző szögeit: 
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ahol ijk az i-j és i-k kötések szöge, G pedig az  a0, c0, d0 
anyagállandókkal megadva:
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Az (1) formulában szereplő tényező:

 ij ij jiB B B / 2                                                                         (5)

A szakítóvizsgálat szimulációs algoritmusának lépései:
1. Szén nanoszerkezet megadása az atomoknak megfe-

lelő pontkoordináták táblázatával, terheletlen, nyu-
galmi állapotban.

2. A terhelés helyén lévő atomok elmozdítása a terhelés 
irányában, kis távolsággal. (Az elmozdítás mértéke 
olyan kicsi, hogy nem zavarja meg a következő lépés 
egyensúlyi helyzet számítását.)

3. Új egyensúlyi helyzet számítása (Brenner-formula 
minimalizálása): az előző lépésben elmozdított és 
a rögzítés helyén lévő atomokat helyben hagyjuk, a 
közöttük lévő atomokat relaxáltatjuk az egyensúlyi 
helyzet kiszámításáig. 

4. Kötőerők számítása.
5. Az előző három lépés ismétlése, amíg a szerkezet 

nem sérül vagy szakad.
6. A kötőerőket természetesen a leggyengébb helyen 

(keresztmetszetben) elegendő számítani, mivel azon-
ban ez a hely a húzás során csak később lesz ismert, 
ezért az erőket célszerűen a lépések után rögzített 
táblázatokból utólag is ki lehet számítani.  Végül a 
leggyengébb keresztmetszetnél vektoriálisan ösz-
szegzett kötőerők eredőjét ábrázoljuk a megnyúlás 
függvényében, és ez lesz a szakítódiagram.

Az algoritmusra saját számítógépes programot készí-
tettünk. A futtatási eredményeket először egy egyenes 
nanocső példáján mutatom. Az 1. ábrán baloldalról 
a jobboldal felé haladva pillanatfelvételeket látunk a 
húzásszimulációból. A kiindulás a baloldali állapot. Fel-
tételezzük, hogy a 24,42Å hosszúságú cső alját rögzí-
tettük, a felső részt húzzuk függőlegesen felfelé. A szi-
mulációban az elmozdításokat 0,01Å lépésekben végez-
tük. Öt közbenső állapotot látunk balról jobbra haladva, 
végül a jobboldalon a tönkrement szerkezet látszik. Az 
egyenes szén nanocső szakítódiagramját a 2. ábrán mu-
tatom. 
A kutatómunka célja a bevezetésben említett, sok atom-

ból álló szén nanoszerkezetek szakításvizsgálatainak 
elvégzése lesz az új szimulációs eszközzel. Az első fut-
tatás eredményét mutatom a 3. ábrán, ahol szén nanocső 
Y-elágazás szakítóvizsgálatának pillanatfelvételeit lát-
juk. A húzás a csövek tengelyeinek irányaiban történik. 
Az első értékelés szerint még csak annyit sikerül eldön-
teni, hogy ez a szerkezet a csomópontban (elágazásnál) 
fog szakadni, ugyanis a kötések itt kezdenek legjobban 
megnyúlni. A további kiértékeléseket, újabb szerkezetek 
vizsgálatát a későbbiekben folytatom.

 

1.ábra. Pillanatfelvételek az egyenes szén nanocső hú-
zásából

2. ábra. Az egyenes szén nanocső szakítódiagramja

3. ábra. Pillanatfelvételek az Y-elágazás húzásából. 
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ÖSSZEFOGLALÁS 

Új számítógépes algoritmus készült nanoszerkezetek 
szakításvizsgálatainak szimulációjára. Az eszköz azért 
jelentős, mert a nanoszerkezetek esetében a kísérleti 
úton történő szakításvizsgálatok vagy nem végezhető-
ek el, vagy rendkívül nehézkesen, sok költséggel vé-
gezhetők. Az első futtatási eredményeket egyenes szén 
nanocső és nanocső Y-elágazás példáján láthatjuk.

SUMMARY

Considering the experimental tools the loading tests 
of the nanostructures can be carried out very diffi cult 
or they cannot be solved in correct way. Therefore the 
loading simulation developed theoretical way has large 
signifi cance. 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 fi rst 
calculation results are shown for carbon nanostructures 
which, as it is known, have extraordinary strength.
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