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SZEN NANOSZERKEZETEK ELMELETI VIZSGALATA

Rusznyak Adam, Koltai Janos, Z6lyomi Viktor, Kiirti Jend

A nanoszerkezetek vizsgalata napjaink elméleti és
kisérleti kutatdsainak élvonaldba tartozik. A nanomé-
teres objektumok makroszkopikusan is mérhetd tulaj-
donsiagainak magyarizata mar csak a kvantummecha-
nika fegyvertaraval lehetséges. A nanotechnolbgia
alkalmazasi lehetSségeit kutatva ebben a mérettarto-
manyban keresik — egyebek kozott —az orvosi misze-
rek Uj generdcidjat vagy a korlatait surolo félvezets
alapt mikroelektronika lehetséges alternativait. Ep-
pen ezért minden elméleti munka dontS fontossaga
lehet, amely a koltséges kisérleteknek iranyt mutat,
értelmezi, vagy éppen egyszerUsiti azokat.

A nanométeres mérettartomanyba esnek a tisztan
szénatomokbdl allo kalitkaszert alakzatok is, melyek
tipikusan ot-, illetve hatszogekbdl éptilnek fel. Ilye-
nek példaul a fullerének és a szén nanocsovek.

A szerzSk egyikének a Fizikai Szemle hasabjain
korabban napvilagot latott népszerGsité irasaival
szemben, amelyek a fullerének és szén nanocsovek
alapvets tulajdonsdgait és felhasznalasi tertleteit mu-
tattak be [1, 2], ezen cikkiinkben elméleti eredménye-
ket targyalunk. Illusztraljuk a szamitasok technikai
nehézségeit, a szén nanocsovek esetére bemutatjuk,
hogyan lehet a molekulak szimmetriatulajdonsagait
messzemenden kihasznalva drasztikusan csokkenteni
a numerikus szamolasok gépidejét, ugyanakkor meg-

1. abra. Dupla falt szén nanocsovek HRTEM-felvétele
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tartva a fizikai pontossagot, és hogyan lehet a kisérleti
munkdban jol felhaszndlhat6 adathalmazt késziteni.
Tovabba bemutatjuk a CyCyHg fullerén—kuban mole-
kulakristaly modelljét, és ennek keretében ramuta-
tunk, hogy egy jo modell joslatai miként mozdithatjak
elS a kisérleti kutatdst.

A szén nanocsovekrdl altalaban

A kalitkaszerl szénszerkezetek kozil taldn a szén
nanocsoveket ovezi a legnagyobb figyelem. Szimos
kedvezd, illetve kiilonleges tulajdonsaguk miatt mind
a technikai felhasznalds tertiletén, mind pedig elmé-
leti szempontbdl is igen érdekes molekulik. Elneve-
zéslik onnan ered, hogy olyan hengerek, melyek pa-
lastja hatszdges szénatomracsbol épiil fel, és e hen-
gerek atmérGje a nanomeéteres nagysagrendbe esik.
Léteznek egyfaly, illetve tobb koaxialis hengerbdl allo
tobbfalt nanocsovek is (1. dbra). Az egyfald nano-
csovek hossza tobb mikrométert is elérhet, s6t a gyor-
san fejlods eldillitasi modszereknek koszonhetSen
mar par centiméteres hosszusaga darabokat is készi-
tettek. A hengerek végei lehetnek nyitottak, illetve
zartak, ez utobbi esetben a lezar6 ,sapkak” mar otszo-
geket is tartalmaznak. Maga a kiteritett paldst a grafit
egy hatszoges sikjanak, azaz a grafénnek egy darabjat
képezi. Emiatt a szén nanocsovek egyes fizikai tulaj-
donsagai elsé kozelitésben a grafén viszonylag egy-
szerlen meghatarozhato tulajdonsagaibol szarmaztat-
hatok. A részletes elemzés helyett itt csak néhany, a
szimmetriatulajdonsagok szempontjabol fontos dolgot
emlitink meg. (Megjegyezzik, hogy legGjabban —
amiota kisérletileg hozzaférhetévé valt — a grafén is
intenziv kutatasok targya lett.)

A szén nanocsovek paldstja egyértelmien jellemez-
het6 Ggy, mintha a grafénsik egy véges szélességu
darabkdjabol keletkezett volna, megtfelels felcsavaras-
sal. Ez a felcsavards igen sokféleképpen lehetséges
annak fliggvényében, hogy a grafénsikot alkoto ato-
mok koziil mely parok kertilnek fedésbe. A fedésbe
kerls atomokat 6sszekots kiralitdasi vektort szemlél-
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2. dbra. A hatszoges grafénsik egy darabja, amelyen a, és a, az
elemi racsvektorok. A €, vektor a (10,2) szamparral jellemzett szén
nanocsé kiralitasi vektora, amely a felcsavards utan kialakul6 hen-
ger palastjan fedésbe kertils két atomot kot Ossze.

teti a 2. abra. Minden szén nanocsS egyértelmten
jellemezhetS e vektorral. Ez a vektor pedig felirhat6 a
grafénsik két elemi ricsvektordnak linearis kombina-
cidjaként. A linearkombinacios egyttthatok egészek,
és természetesen egyértelmien jellemzik a kiralitasi
vektort, s ezzel a sz&€n nanocsd tipusat is. Az (1, 1,)
egyttthatopart kiralitasi indexeknek nevezzik.

A grafénsik eltolasi szimmetridja (a 2. abraa,, illetve
a, eclemi racsvektorai mentén) 6roklédik a foltekert
molekuldn. A grafén elemi eltolasvektoraibol két vektor
képezhetd: az egyik a foltekert c¢sG hossztengelyének
iranyaba mutat, a masik erre merdleges. A cs6 tenge-
lyének iranyaba mutato vektor kijeloli a henger eltolasi
szimmetridjat, vagyis talalhat6 a hengernek egy olyan
gylrdje, amire ezt a vektort alkalmazva énmagara ké-
pezziik le a csovet. A hossztengelyre merSleges irainyba
mutato vektor pedig, a nanocsére nézve egy forgatast
hatdroz meg. Az eltolasi szimmetria elemi celldjaban
lévé atomok szama, valamint a képzett henger mas
geometriai paraméterei mind egyszerten KkifejezhetSk
az (ny, n,) szampar segitségével —amennyiben a gorbii-
leti effektusokat elhanyagoljuk (7. tablazat).

A csavartengely-szimmetria

A szén nanocsovek alkalmazdsa szempontjabol az egyik
legfontosabb probléma az, hogy elére megadott kiralita-
si index, egyfald szén nanocsovek eldallitisa jelenleg
még nem megoldott. A mintikban egyszerre sokféle ki-
ralitdst ¢s6 van jelen. A kisérleti vizsgalatok kozul a
Raman-spektroszkopia képes arra, hogy az egyfala szén
nanocsovekbdl allo keverék” minta spektrumabol azo-
nositsa az (1, n,) szimpart, vagyis a mintaban l1évé szén
nanocsovek tipusiat. Ez az azonositis egy jellegzetes
csucs, a szén nanocso teljesen szimmetrikus, sugar ira-
nya rezgési modusa, a ,lélegzé modus” segitségével
vihet6 véghez (Radial Breathing Mode, RBM). E modus
megfelel a grafén sikra meréleges eltolasinak, igy
annak spektrumaban nem szerepel, specidlisan csak a
szén nanocsovekben fordul el6.
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1. tablazat

A szén nanocsovek néhany geometriai paraméterének
fiiggése a kiralitasi indexektGl
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(ny,n,) a kiralitasi indexeket, lnko(n,n,) az n, é n, szam legna-
gyobb kozos osztojat, ¢, a nanocsG hossztengelyének irdnyaba mu-
tato racsvektort, ¢ az utobbi hosszat, vagyis az egydimenzios racs-
allandot, d a cs6 atmérgjét jeloli, mig N az eltoldsinvarians elemi
celldban lévo szénatomok szama. Megjegyzends, hogy az atmérdre
és a racsvektorra vonatkozo, itt lathato osszefiiggések csak addig
igazak, amig a gorbiileti effektusok elhanyagolhatok.

Célunk olyan kiterjedt elméleti adatbazis elkészité-
se, amely minél tobb egyfald nanocsére tartalmazza
nemcsak az RBM-modusok azonositdsara alkalmas
frekvencidkat, hanem a teljes fononspektrumot is. Az
irodalomban mar sok olyan munka latott napvilagot,
amelyben foglalkoztak a kilonbozé tipusa egyfala
szén nanocsovek RBM-frekvencidjanak kérdésével, a
sok kulonbozé matematikai modszer alkalmazasa
miatt azonban azok egységes rendszerbe nem foglal-
hatok. Az alabbiakban egy olyan egységes targyalas-
modot mutatunk be, melyben azonos matematikai
modszer alkalmazhaté minden egyfald szén nanocsé-
tipusra [3].

Egy molekula rezgési modusainak elméleti Gton
valo kiszamitdasa abbol all, hogy elvégezziik a mole-
kula teljes rezgési analizisét ahhoz hasonloan, ahogy
a mechanikdaban egy rugoérendszer normalmodusait
hatarozzuk meg, vagyis harmonikus kozelitésben ki-
szamitjuk az erdallando-matrixot. Az el&illitott erd-
alland6-matrixbol a diagonalizdlasi eljarassal kapott
sajatvektorok adjak meg a magok elmozdulasat leird
vektorokat, mig a sajatértékek a normalmodus frek-
vencidjanak négyzetével aranyosak.

A rezgési analizis elvégzése soran altalaban az er6-
alland6-matrix kiszamitasa a legidGigényesebb épés.
A matrix elemeinek szama egy N atomos molekula
esetén éppen 3NX3N. Az egy matrixelem kiszadmitasa-
hoz szlikséges gépid6 az alkalmazott numerikus mod-
szertSl figg. A kisérleti eredményekkel valo 6sszevet-
hetSség fenntartisa érdekében a széles korben hasz-
nalt szriiségfunkciondl elméletet (Density Functional
Theory, DFT) alkalmaztuk. Ez a legmagasabb szintd,
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3. dbra. Koaxialisan egymasba helyezett szén nanocsovek. A masfél
nanométernél nagyobb atmérdju szén nanocsovekben kisebb atmeé-

r6ju csovek helyezkedhetnek el.

ugynevezett elsé elvi (first principles) modszer, ami-
vel tobb szaz atomot tartalmazo rendszerek is még
kezelhetGek.

Az adatbazis elkészitése tobb szempontbdl is ne-
hézségekbe ttkozik. Ezek kozil az els az, hogy el-
méletileg rendkiviil nagy szama szén nanocsé képez-
hetS. Pontosabban, annyi, ahany szampar képezhets
az egész szamokbol (n,, n,) alakban. A kisérleti szem-
pontbol érdekes nanocsdvek szama természetesen
ennél sokkal kevesebb. A sziamparok egyértelmien
meghatarozzak a csé atmérgjét (1. tablazat), és igy
konnyen kivalaszthatok belSlik a fizikailag érdeke-
sek. A nagyon kis és nagyon nagy dtmérSket nem
érdemes figyelembe venni. Ennek oka az, hogy nagy
atmérd esetén a nanocsd tartalmazhat, és leggyakrab-
ban tartalmaz is mds, kisebb dtmérdsji nanocsdveket
(3. abra). Ezekre a tobbfalt szén nanocsovekre az itt
targyalt modszerek mar nem alkalmazhatok, mig kis
atmérsk mellett egyrészt az egyre jelentGsebb gorbi-
leti effektusok nehezitik a szamitast, masrészt a valo-
sagban nem is fordulnak eld, ha », < 3.

A masik probléma abban all, hogy a kiralitasi inde-
xek novelésével ng az atmérd és az atomok szama is
(1. tablazat). A napjainkban elérhet6 szamitogépek-
kel legfoljebb 400-500 atomos molekulak vizsgilha-
toak, ezzel szemben egy valos egyfalt szén nanocsé
tobb szazezer szénatomot is tartalmazhat.

A szamitasokat nagyban megkonnyiti a minden
eltolasi szimmetriaval rendelkez$ rendszerre, igy a
szén nanocsovekre is alkalmazhat6, a szilardtestfizi-
kaban gyakran hasznalt periodikus hatdrfeltétel mod-
szere. Ennek keretében az eltolasi szimmetriat kihasz-
nalva, elegendd a rendszernek csak az eltolasi inva-
rians elemi celldjara végezni szamitasokat. A rendszert
leird hullamfiiggvény a Bloch-tétel szerint Kiterjeszthe-
t6 a teljes molekulara, és a Born—Kdarmdn-féle perio-
dikus hatarfeltétellel végtelen hossza csovet model-
lezhetiink. E kozelitésnek azért van jogosultsaga, mert
a szén nanocsovek hossztengelyirdinya Kkiterjedése
tobb nagysagrenddel nagyobb, mint az atmérdje, s
ezért a fizikai tulajdonsagait a henger palastja fogja
meghatarozni, ezekhez csak elhanyagolhato jarulékot
ad a csoveket lezard sapka, illetve a nyilt csGveég.

Az eltolasi szimmetria kihasznalasaval a feladatunk
mégsem valik megoldotta — két okbol. A fizikailag
érdekes atmérStartomanyban képezhetSk olyan cso-
vek is, amelyek sok szaz atomot tartalmaznak az
elemi cellajukban, és ezért numerikusan nem vizsgal-
hatok. A modell masik gyengesége, hogy a hosszuta-
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4. abra. Az abra azt szemlélteti egy akirdlis cs6 példdjan, miként
valtozik az elemi cella mérete annak fiiggvényében, hogy a szén
nanocsovek melyik szimmetriatulajdonsagat alkalmazzuk. Az 1.
esetben nem hasznalunk ki szimmetriat, az elemi cella a teljes mo-
lekula. A 2. esetben alkalmaztuk az eltolasi szimmetriat, ekkor az el-
tolasra invarians elemi celldt s a belSle épithetS csovet abrazoltuk
(az eltolasi vektor nagysagat a szemlélteti). A 3. eset pedig a csavar-
tengely-szimmetria alkalmazasa esetén mutatja az elemi cellat és a
molekula folépitését. Ekkor az elemi cella hosszat b mutatja.

va kolesonhatiasokat nem veszi helyesen figyelembe,
az elektronok kozotti kolesonhatas hatotavja csupan
az eltolasi invaridns elemi cella fele.

A megoldast abban a szimmetriatulajdonsagban
talalhatjuk meg, amit az irodalomban helikalis, illetve
csavartengely-szimmetridnak neveznek. Ennek muve-
letei egy (a csé hossztengelye kortili) forgatasbol,
illetve egy (forgatasi tengely irany) eltolasbol allnak.
Alapos vizsgilat utin, a szén nanocsovekre ezt a
szimmetriat kihasznalva fény dertil arra, hogy az
elemi cellak (a kiralitasi indextdl fuggetlenul) két
atombol allnak éppen Ggy, mint a grafén esetében.
Szemléletesen a 4. dbra mutatja a (7,0) szamparral
jellemzett egyfalt szén nanocsé felépitését egy véges
darab esetén, valamint a periodikus hatarfeltétel, illet-
ve a csavartengely-szimmetria kihasznalasaval.

A csavartengely-szimmetria felhasznalasaval az
erGallandé matrix meghatarozasa és a hosszatava
kolesonhatasok figyelembevétele igen egyszerivé
valik. A numerikusan igen koltségesen elGallithato
erGallandé madtrixelemek kozil csak kisszamut kell
meghatarozni, a tobbi szimmetriamtveletek segitse-
gével szarmaztathat6. A hosszatava kolcsonhatdsok
hatotavjanak novelése is sokkal kisebb gépiddt igé-
nyel, mert az alkalmazott eltolasinvarians cellak sza-
maval csak linearisan, mig a periodikus hatarfeltétel
alkalmazdsa mellett négyzetesen né a kiszamolando
matrixelemek szdma.

A most bemutatott modszer segitségével kiszami-
tottuk 50 kiilonb6z6 szén nanocsé fonondiszperzio-
jat. Nemcsak a nulla hullamszamnak megfeleld, tgy-
nevezett I pontban, ahova az emlitett l€legzé modus
is tartozik, hanem a teljes helikalis Brillouin-zona-
ban, amely az 1. tdabldzat jeloléseivel 67 savot tartal-
maz. Példaként az 5. dbra mutatja a (6,2) szamparral
jellemzett nanocsS fonondiszperzidjat, amely 12 sa-
vot tartalmaz.

A numerikus szamitasi részletek mell6zésével most
par eredményt mutatunk be. Elséként az elemieltolas-
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5. abra. A (6,2) kiralitasi indexekkel jellemzett szén nanocsé fonon-
diszperzidja. A helikalis Brillouin-zéna a [0, 267/ ¢] tartomdnyban ér-
telmezett, ahol ¢ az eltoldasinvarians elemi cella hossza.

invaridns cellak szdmanak kérdésével foglalkozunk.
Mint kordbban emlitettiik, ezek szama szemléletesen azt
hatarozza meg, hogy a hosszatava kolcsonhatasoknak
numerikusan milyen maximalis hatotavot engediink
meg. Azt tapasztaltuk, hogy a numerikus frekvenciaérté-
kek a cellak szamanak valtoztatasaval konvergalnak. A
6. abra a helikilis Brillouin-zona egy szabadon valasz-
tott pontjaban mutatja par sav konvergenciajat.

Tovabbi tapasztalatunk szerint a fémes nanocsovek
helikalis Brillouin-zonaja tartalmaz olyan pontokat,
ahol nem elérheté a konvergencia. E pontokban az
egydimenzios fémekre jellemz& anomadlis viselkedés,
az ugynevezett Kohn-anomalia 1ép fel. Kiktiszobolé-
sikhoz végtelen sok elemi cella figyelembevétele
lenne sziikséges, de ez numerikusan nem érheté el.
Egy masik megoldas lehetne a perturbativ siiriiség-
Sfunkciondl-elmélet alkalmazasa.

Osszehasonlitd vizsgilatokat végeztiink, amelyek
sordan olyan cséparok spektrumat vetettiik 6ssze, me-
lyekre a kiralitasi indexek (7, m) és (2n,2m) voltak.
Ez azért érdekes, mert ekkor a grafén diszperzios re-
laci6jabol szarmaztathaté minden masodik fonondisz-
perzios vonalnak meg kellene felelnie egymasnak. Az

6. abra. A (4,2) kiralitasi indexekkel jellemzett szén nanocsé fonon-
diszperzi6jabol, a helikalis Brillouin-zona tetszéleges pontjaban, a
két fels6 sav frekvenciaértékeit abrazoltuk az alkalmazott elemi cel-
lak szamanak figgvényében. A numerikus pontossag kortilbelil 4-5
hullimszam, ennek figyelembevételével azt mondhatjuk, hogy 7 ele-
mi cella esetén mar konvergaltak a gorbék.
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ettSl vald eltérés lehetGséget nyujt a numerikusan
szamolt fonondiszperzio atmérsfiggésének, vagyis a
gorbtleti effektusoknak a tanulmanyozasara is. Azt
tapasztaltuk, hogy az atméré csokkenése az optikai
modusok lokdlis minimumaban felvett értékének és
az ottani masodik derivaltnak is a csokkenését okoz-
za. Ezzel értelmezni tudtuk a kettésfalt szén nanocso-
vek Raman-spektrumaban megjelené rendezetlenség
indukdalta savra (D-sav), illetve annak a ,felharmoni-
kusdra” (D*-sdv) vonatkozo kisérleti eredményeket.

A Cy,CHg fullerén—kuban ko-kristaly

Régota ismert tény, hogy a Cy, fullerénmolekula kris-
talya szobah&mérsékleten lapcentralt kobos racs. A
molekularics pontjaiban elhelyezkedé molekulak
kozotti térrész két csoportba sorolhato. Az egyik tipu-
su ureg tetraéderes, mig a masik oktaéderes (7. ab-
ra). Az elébbit négy, az utobbit hat Cy molekula
veszi kortil. Korabbi vizsgalatok kimutattak, hogy az
uregek feltolthetSk. A vizsgalatok eddig féleg az tre-
gek alkali ionokkal valo feltoltésére iranyultak, és
kimutattdk, hogy az alkali atomok és a fullerének ara-
nyanak fliiggvényében a keletkezett termék szigeteld,
vezets, specialis esetben szupravezetd is lehet.

A fullerénracs tregei azonban feltolthet6k mas
jellegti molekuldkkal is. Egy nemrégiben elvégzett
kisérletben a kocka alakt kuban (CiHy) volt a tolts-
anyag, az oktaéderes Uregekben [4]. A teljes kristalyt
ugy képzelhetjik el, mintha a fullerén lapcentralt
kobos racsaban elhelyeznénk egy masik, eltolt lap-
centralt kobos racsot, amit kubanmolekulak alkotnak.
A tovabbiakban ennek elméleti vizsgalatat mutatjuk
be részletesebben [5].

A fullerén—kubidn ko-kristdly numerikus modellezé-
sénél elsgként azt kell figyelembe venni, hogy a kisér-
leti eredmények szerint a kubdnmolekulak rogzitett
allasaak, mig a fullerének szobahémeérsékleten szaba-
don elforoghatnak. Mivel az egyszerre vizsgalhato
atomok szama itt is korlatozott, olyan modellt készi-
tink, amelyben az elemi cella pusztin csak egy Cg,
molekulat tartalmaz. Ekkor elhanyagoljuk azt a kol-
csonhatast, ami abbol adodna, hogy egy racson belul

7. abra. A Cq, fullerén lapcentralt kobos racsaban a két vilagoskék
pont egy tetraéderes, illetve egy oktaéderes tireg helyét mutatja, a
rombuszok pedig az tregeket kortilvevs racspontokat jelolik.
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2. tablazat

A kiilonbo6z6 iranyultsaggal figyelembe vett
fullerénekkel optimalizalt geometria racsallando6i
a kisérleti eredményekkel osszevetve

i @ Dy, kisérlet
Crm 1,417 nm 1,420 nm 1,429 nm 1,415 nm
HHCHC 1,454 nm 1,457 nm 1,462 nm 1,474 nm

a racspontokban [évé fullerének kilonbo6z6 iranyult-
saggal allhatnak be. Numerikusan a fullerének szabad
forgasa nem vehetd figyelembe maradéktalanul. Mo-
dellinkben hiarom magas szimmetridja beallast vizs-
galtunk meg, amelyeket szimmetriacsoportjukkal (7},
G, illetve D;,) jellemezhetink.

ElsG lépésként geometriai optimalizalast végeztiink
a Cg, illetve a C,,CsHg racsra. A kapott racsallandokat
osszevetettiik a kisérleti eredményekkel (2. tablazat).
Megallapithatjuk, hogy numerikus modelliinkben
mindharom irdnyultsagnal a racsillandora a Cg, racs-
ban kicsiny feltlbecslést, mig a C,,CsHy esetén alul-
becslést kapunk. Tovabba az is jol lathat6, hogy a
kuban beillesztését kovets racsallandoé novekedése
nem mutat jelentSs irdnyultsagfiiggést.

Miasodik lépésként az elektronok savszerkezetét
tanulmanyoztuk. A lapcentralt kobos racs Brillouin-
zOnajaban a lehetséges k pontokat, azok szimmetria-
tulajdonsagait, illetve ezeken keresztil az elektronok
savszerkezetét erGsen befolydsolja a racs valos térbeli
szimmetridja. Ezt numerikus szamitasaink soran rep-
rodukilni tudtuk. Erdekesség ezzel szemben az, hogy
az allapotsirdség nem rendelkezik szamottevs ird-
nyultsagfiiggéssel. Osszevetettiik a Cg, illetve a
CyoCyHg savszerkezetét, és vilagosan lathatd a kuban
behelyezése miatt keletkezett racsallando-novekedés,
hiszen ez az energiasivok 0sszehtzodasara vezet.

Kilon érdekes megvizsgilni a legalacsonyabb be-
toltetlen savot. E savnal éppen olyan 6sszeszikiilést,
tehat allapotsiriség-novekedést tapasztaltunk (8. ab-
ra), mint a kdliummal dusitott Cy, racs esetén (K;C).
8. dbra. A fullerén—kuban ko-kristaly (szaggatott vonal) és a fulle-
rén molekulakristaly (folytonos vonal) savszerkezete. A Fermi-ener-
giat mindkét esetben a 0 eV pontba helyeztiik el. Jol lathato, hogy a
savok a két esetben megfeleltethetGk egymasnak, és a (CyHyCq,)

esetében a savok energidban Osszeszikiilnek. Ezt szemléltetik a X
pontban berajzolt értékek.

"""" NGt SRR -

gia (eV)

ener;
L
\IJ\

Brillouin-zona
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Ennek értelmében, hasonloan a K,Cg, rdcshoz, a CyCgHg
is potencialis jelolt lehet szupravezets anyagnak, fel-
téve, hogy megfelelGen lehet adalékolni. Ezt az elmé-
leti eredményt kisérleti megfigyeléssel még ala kell
tamasztani.

Tovabbi érdekes eredménye az elméleti modellnek a
két alkotoelem kozotti toltésatvitel nagysaga, illetve
iranya. Eredményeink szerint annak ellenére, hogy a
fullerénmolekula kozismerten nagy elektronegativitassal
rendelkezik, a C,,C4H, rdcsban mégis a kubanmolekula-
kon jelentkezik elektrontobblet. Az egyes atomokon
talalhato toltésmennyiség kiszamitisira a Bader-anali-
zist alkalmaztuk. A toltésatvitel nagysaga igen csekély,
csupdn csak 0,0025 e /CH a CHg, illetve 0,0005 ¢”/C a
Cy esetében. Ez a kis toltésatvitel az alrendszerek mole-
kulapalydinak igen kicsiny hibridizdcidjara utal.

Osszefoglalds

Roviden bemutattunk néhany példat a szén nanoszer-
kezetek vilagabol, illusztrilva az elméleti vizsgalatok
nehézségeit. A szén nanocsovek példajan keresztil
targyaltuk a molekula szimmetriatulajdonsagait ki-
hasznald egyszerlsité modszereket. A szimmetriak
felhasznalasaval egységes modon szamithattuk ki
igen sok kilonbo6z6 szén nanocsé fonondiszperzidjat.
Ez elGsegiti a szén nanocsovek kisérleti azonositasat.
A numerikus modszer korlatai kozé tartozik, hogy a
Kohn-anomadlia miatt fémes szén nanocsdovek nem
vizsgalhatok kell6 pontosaggal ilyen moédon.

A fullerén—kuban ko-kristaly elméleti vizsgalata
soran ramutattunk arra, hogy ez a szerkezet megfelels
adalékolassal esetleg alkalmas lehet a szupravezetés-
re, igy a kisérleteket érdemes ebbe az iranyba is foly-
tatni. Az alkalmazott modell keretein belil megvizs-
galtuk az alkotoelemek kozotti toltésatvitelt is. Arra az
érdekes kovetkeztetésre jutottunk, hogy hidba magas
a fullerénmolekula elektronegativitasa, ebben a kris-
talyszerkezetben elektronleadoként mikodik. Tovab-
ba a modell keretein beltl vizsgaltuk az eredménye-
ket a forgo fullerénmolekulak par lehetséges iranyult-
saganal. Arra a kovetkeztetésre jutottunk, hogy kiilon-
b6z6 szimmetriaju elrendezések az elektronok sav-
szerkezetében természetesen valtozast okoznak, ezzel
szemben az allapotstriséget csak alig befolyasoljak.
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