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Simulation of oscillators based on carbon nanotubes
R.1.Hrytskiv

Abstract. Classical molecular dynamics simulations were used in a
study of an oscillator, based on a(9;0)@(180) double-walled carbon
nanotube of 21A length. The obtained dependencies of amplitude and
frequency on time in the range from10K to 225K point out the distor-
tions of system geometry as the main cause of friction. Intemal system
dynamics was studied, and an induction of longitudinal vibrations in
nanotubes constituting the system were observed.
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1. Afodi
144y ail0ABIETaI", ¢'yacagenii 6 80-0 516ad 18i6elat fiote 100, idi-
alaaeo! aoiépaaoefii 6 aiéfiifiol. Nitalai 6y 4aeocu 6aed dica eideanl,
fidaga iaiitp ic idfaiaied oa aidiaasaed! iiai iad” 6 ia6éd 6a o aoiieo,
ciiipp+e& 8ad0&i6 fiaivs. Aidiaiase 1Moaiie dieia Alfyaioor agcia-
+{e0 dacdéeloaocia, Ul iadéeacapol ian ai ifar ase [1], idaia'  tia
+anoefa yéi iailiadaiiéa.

Ifior Adeeéa éieuéifiol idTaéoia iadaii+ied fienoai o iailia figoa-
ai [2], 424401 16efi0d1'a Ased cadaiaail 6 eaaidaocisiys. Eada i
iitaia fieeasiaa 0ed nefiodl, a6aeavaai odoeosde 6 éliil  iai-
oe. Oii6 iaitoadaée, iifey "o aiaédeooy 6 1991 [3], fidace dase éeaip
fiééaaiaip fit+a0éad 6 161aé0ad, a iioil 6 daacicaciyo iaifi aodaii-
ge. [ae+eia 0aéial gediélal canoinoaaiiy iaitosoaie aeiry 08&1ai
1abaii+ii [4,5] 0a 4edéode~ii [6,7] aéanoeainoi.

lailiacaiiéa Modaasdt 16efiodia, yéi aééiiopou 6o6iédip 6d 0-
olieaiiy " &Miniaio, Nedeeadl ifoidaie, yéi 1adacaidpaas & 418a-
jeé aea aiadai” 6 666 enilidio 1asaii~iT fiefiodie. Oagd ado aéi
lleeia cadacaaoe féiaiidaaage iaiiinoeeyoid [2,812] oa i ail-
ae006aoid [2]. lailifivesyoid eleéeaasiieé 4&aiaio ia Tiila i aa-
Aaoigadial iailododée Aaadiieé ia eégd 6 yéinoi aeeddaca 86 00
faifiacaiiée: aii 4616enoTadtouny 6 iived 181aéoad iaili &foai oa
Aaccéeaeé aey aineiasediiy 1616ania 0adoy 6 iaiiiodoeo6dad

Ainéiacedily iailifoesyoidia idlalayouny eeed 0aidaoe+i 02
@Eyail éNi'poadital iladepaaiiy, néieuée oi idenodi ta ia
fi0aidaii ia 10aéoesi. Neideysi oaéed nefoal ased idiaiacée Al da-
figd [8 12], aea 6 aénitaéad 6ed aineiaaedil inidpol dicdieei 110, a
adyeéi anideoe aeiaiiee va ia aea-aeeny. O 6ié 614ioi ididiase  &il
aea+aiiy Tnoeeyoisia fa iailoddaéas.

iy
2.1. A&iaosiy fafoscaie
C 180T aéRaiveede ioaily 57 08680686 Tailgadial iaild 3648e
(I0) sicaeyiail vasd, 60aidaiee aotiaie, &1odi ciasiayouny 6 a6-
cead aaeRaaliacnii 6agiose. Oaes fidB6e06d6 facéaapol A82aiT, i
ATia I5R60TY 6 i0eTal & pad e0efi0ass 4526106, 60aIdaé a  ofha-
i& 6aBA16, UT cA'cali 61aa8AI0IT Acatitaith. Caaash oa &i gade
flee60U 60a15paRdERAU digieie adfiaie (14 sewa aoliaie A6a64 8p),




2 idaiseio ICMP 09 05U 3

iifop fiefot 10: ¢ ied ileedol adoe dicdadiaaii adau-yéi iigi
adnaodeii Gadaéoddenoeée. Paiion 10 ilaed adoe dicdadiaa ieé ¢
o10i6ée
n2+ nm + m2
R=D_-% : (2.2)

+m
= arccosp (2.3)
N2+ nm + m?2
T-aaeail, ot IO 1aitagiioieé esencaé. Alaseeia é1ai aediai -
0aodii” énioée P P, 2
\ \ b= 33 N+ nm+m (2.4)
INA 2m+ n;2n+ m)’ '
Def. 1. 2ag &oefidaes 40a0i06 (40a0AN). a1, a, Tacie+ii adsoide, iReicuce 462041 AleTalt AIRD ASIAOSI PifoIAl iMBy4es, 6f i
C aaéoid ooaineyosi’, b ThiTaieé aaéoio 10O, €00 Gioaeuiinoi saglii 6 o 0, 48y y8es 8820800 6 182030 414 0 &1 . io ¢
iiadénaie 6idagiilfioi a¢a6 (n;n), IO 0&i6 &difél (armchair), 0a
(n; 0), 0€i6 ceédcad (zigzag), iadidaéuii, a ani dagoa Gidael ii.

10 leed0ll 1a0€ 240 eiglieinol padia. Iiageal adseeeai 481 -
padiai iailodoaée (AI0). 1ailgasiai IO (1@10)  1aitaeiio -
ieie edenoacaie, a A@IO iapol 0aé6 aecanoeainol eegd, éiee ai  a-
iTediiy ataceel deaidioasied éfisié ¢laiigiti™ oa aivodig iar”
jaifodoaié b =h, A6asiiiaéuia +~enei.

=

o

>

ox

O
|

e
adaseaoeiaii digieie. Dicieoy daaioni

<

e
fildada (8;5)




N
a:
Qo
Qax
@
o

-2 KT g @5)
caddseeoll 6egd aia diciedi k= ko ky. [a Tiilai 0aéed 0addaaedil
ileeia cotaéoe aeniiaié 181 inicaaily aey éieeiial éeand aéai aa-
gaioilfioi fildénoaa 10 ¢ Taiaélagie aianocaiyie iiee gadaie, uf
aianaiaa?l diciéoi ifadénia aiaiaodo.

Caiail ¢ aaieie 161 neiddc IO, diciedy daaionia sadia 6 AGIO
€4aee0u 0 18d2ad 3:3A < R < 3:7A, Ul diaiaiaal aiadaaoe+in ae-
Aiaiéi &1ioiaosasiyl. ReuT iaéeanoe oaéi ditae, ileeia féea fioe
oaaeesp eeania AgIio, yéi " caataieliypoi (0aaé. 1). O fiieié o6 ide-
adaaii oni nilénoaa 10, &y yeed daéa 6iiaa aeéfiotoufy, 6  inio
ééga gifou, 18e +1i6 6ii alié Gadaéoddecopolny iageie ifadé  naie

W E: 0 o} |

i oifai. 1
c ifaaénaie (f;g) i (g;f) 1apou Taiaéiai diciide, ofio ai éieefial
Oadee+ilal égand aiaalouny va 1aéi acadeéaciieé
Aagi eeaneosidasip ieedaii ia fiiaiidii AGIO ic sadaié ¢ di-
cied eearia 48aiaadaioiinoi [13,14]. Aianoaiu lice gadaié i iiaiidied
0ooaié (f 1k1, glkl) oa (f gkg; gzkg) ileeia Q\Iéﬁa(\)é
q
R= 2 240w g ke kb (26)
44 p=q= b =hy. Aiaéiai+ii ileeia aTaideoe ial fii" AGIO, yéi ae-
cia+apouny 1adip éeania Gidaeiiinoi oa dicieodp daaionia, 4 idsead
yéeo ifiopoi 10 ¢ iiadeénaie 4iaidods
K" =k +1g; k) = K + Ip; 2.7)
(;9) | k| RA]| bA
(1;0) | 9 | 35 | 423 | 0.00
(1;2) 5 3.37 2.44 | 30.00
32| 2 3.39 | 18.44| 23.41
4;,1)| 2 3.56 6.46 | 10.89
(7;3) 1 3.45 | 37.60| 17.00
(8;1) 1 3.32 | 36.14| 5.82
Oaaeé. 1. Niidénoaa AGIO ¢ iisepadiae idhiceél 6 1daead 3:3A <

R < 3:77A.
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aak®, k) iiagene 4i2iaoso aey acai-yer AgiO, Ui iagdeee
AR, a | 6ied +enel. 1osed, Ail'y ABIO ilaed 460 icia+aia ¢
(F1:00: k) f2; 00 kD).

12 AN A A

aliniaip ganoe +enae

Q:
:
<
Q
o
<
Q)
"
[N
(9%
(4
8
Qo
8
c Q-

a
ia aaa iioyaee 1ddaaeudt éiai adée+eio agy noaéi oa iiai, yéa - fioa-
ifaéou 10 30Aia. O& 1aditagait etaasgaioieie ca'yceaie 6 10 0a
aianooiifiop 446460ia 6 08646a8. Aéniaseidioasiii aeiidpa  aiiy ii-
aoey biaa aiaiiaiaapou iodeiaiei 0didaoe=it aey o6niod ainei aeed-
aaied coaceia édii 10, aesitaies 14014fi CVD (chemical vapo ur

Alii éaéify 187 1602eii 1adaidode Ulal iicaiaseiid aaoidia-
oié. Aéfiiadeidioe oa dicdadoiée iméacopod, Ui ide iMiada+i &0 aa-
0181261y 10 aiétaipol cia+il 14igip seidfoéifiop 0a Adeéuii al
feeuil clile 6idie MAada+i1al 1A6adico iadiol ide iaitn it ia-
€e0 iadaioaaeaiiys

Aazéeaip 6a0acoadenoeéip 10 1 iisifnou ia dicdea. Aéniase-
1aioe ci aseddoaie 0d064ié iiéacépou, Ut aiia diafa 45 7Ala. Tode-
jaid cia+aiiy 6 20 dacia 1adaaenuad! aiailaiaio adee+eié aey noaeaé
iiaaeuait” 1ioinoi. 10e feelied digcoyaas 10, a iftageal ¢a ae-
Fiaes OAIIABA068, IByAsyIoURy A8iyOBIAA 6aN0e+ifdl 08 O NOB6-
€000: daee+eia dicoyad ide dicdeai ileed fiyaaoe Atodil aiani oéia

(n; m) | (10; 0) | (6; 6) | (10; 5) | (10; 10) | (20; 0) | (15; 15)
R; A 3.95 4.10 5.17 6.80 7.85 10.17
0.275 | 0.247 | 0.265 0.256 0.270 0.256
E; Ola 1.22 1.22 1.25 1.24 1.26 1.25




A&do+e & 6aaae ieciieo iano 10, foal 1+aaeailp 1Aoniaéoea-
fifol 6ed Mod6e0sd 18 dicdiadi ifaed iaoddiacia oa iadaii~ ied
fiefodl. ReuT &l cacia+aiéd aeuad aeanoeaiioaé aiaaoe aeiyoé faé
01016 0a 1daaeéuiifiol fioddéodde 10, aiie foapou iadasuieie aéa-
iaioaie agy ifasaiae iaitiadaii+ied 16enodi a.

2.4. Acalitaiy liee padaie 4aigasiaesd iaitodoaie
1a6aiiéa iailinoeeyoisia aécia+alouny acatiiailp liee gad aie 10,
7 é1a0 f 10 & 00€ a aaa-

€6aaal, 0lio daseéeal dicagyiooe acatiiaip gasia
1

L (’)
padiaes IO adoasiiiod [2,13,15]. Aey AGIO ¢ iladénaie 6id  asi-
iifioi aeao (n; U0)@(m; U0) oa(n; Un)@(m; Um) dicdadiaaii dicééaa
ioaidiaes acalitai” gasdia 6 aya 046a', ui ial ianodiieé aea éya:
* 2
nm nm
Uz; )= Mcos —Kz cos —M  sin? —
(2 ) : b N 2N 2
M;K (odd)=1
X 2
nm
+ M cos FKz cos WM ; (2.8)
M;K (even)=0
aazi ATA4 clivaiiy oa aiaiiiieé eso 11aidioo sadia AGIo,
N iaéaiéligeé fiielieé aieiieé noam, b &alaseéia déaiaioasii
&iidee AgIO (Sicasyaapouny segd AGIO ci filalisieie gada-
ie). liefaia 66iéoiy, cae+aéi, iadiiae+ia; 6 ideead 1aéano i ainai
iaditao afia linoéod ifiiol, 1aéneidi oa 4aa niaga. Adeé+eé ie éia-
oioirioia iceeaas M, N aéniidiciaeuil fiiadaapou ¢i ¢dinoaiiyi
iMaso aaditiiee. Ré ianeiaié gaeaéial niaaaily ~eaiia aya 0, ii-
aeia 1aldsee0enl eéga 1ddgeéie aalia ~eaiaie:
U 2nm U, 4
U(z; )= U ——cos —— cos —z ; 2.9
(z)= U — L ~oos (2.9)
dalUp nadaaiy aidadaiy acaliiai gadia, U 0a U, aiddaaoe-ii
4a0'de uial Tiuialan ¢rivad oa 1aadoaily gadia
aieliginoi iadidaelied AGIO ifidpol ianoiifii 1aadoiai fie -
14081, aianeiaié +ai adée+eia 14dd0aelilal 428180 U iaéa. O
0aéed aeladéad aiddaiy idaéoe+ii id caédaeou aia é60a 1Maid 106 oa
ileed a6oé caiénaia
U,
U(z; )= U > cos —z (2.10)

ICMP 09 05U

b
aa) oa aefiéiar (fiioada) cia+ail

IfAiép a
daié: (5;5)@(1010) 0a(9; 0)@(180). Aiddaaoe+ii daéioe
2adia AgIO 6 agiaacad 1agial oa a4eesial gia+ail U
fa befi. 3

ia Aifai 10 ileeéeaa Macaiaa Moeeyosiéied fiefodl digied o -
iia 6 cagdeeiinoi aia &1i6iacsasi” 4&didioia enoadie. aéio fioigtp
0a faédiélg 1adiiaéoeaiip ¢ oi+éé ¢idd ¢afoifidaaiiy ! ifioee  yoié-
ia Aenodia, neeaaaia ¢ &livaiode+ied i0. Ooiésiliaguiinou 0aéed
ifoeayoisia aiaiaouny aeniadeidion Eaiiiafia 0a Caoéa (Cu  mmings
and Zettl) [16].

la aingiai oicaeyaasany aadaoigadiaa io, ciaiigii gase yér
coicaeeny ¢ 1aiiai éiioy (dén. 4), a iigéé éiiddou caédiiepaa  any.
Aioodigii pade agoyacaaseny iaciaii ca alimiaip iaiiioey 0163;
aaei iaiiieeyoid aiaaiaeee, i, yé ianéiaié, nnoadiaasin  y paeaéd
iTadodiaiiy fenoaié ¢ Ti+aoéiaéé noai, i~aaeéaii, iia ailp ia céil-
iaiffaaied fnee Aai-add-Aaacuna. Odiddoe+ii 1viiée ieéaca  ée, ul
ifaidieé 860 iMaeiai badaéoadecdaaceny iaacae+aéii iegié el 0ad-
oyi. ia Tiitai 6ed RAiRoadaeedit aoéa caidiilitaaia éiifiodo eoiy
0aeanérii+itar iaififioeeyoioa ¢ iecuéel &iaoicitiol ¢ao 60Gaiiy,
Ui 86Gaoeiaolny iia aitp aai-add-aaaeunianuées neé
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i
iiafioaai 0aéed lidédaaill agy aneiaeediiy 466t ae-
i o

= Gs
—
= e
(b)

DPéfi. 4. (a) Nodia alfieiad Eaiiiana oa Caoga: A i1+aoélad e 1-
aediiy, B doai aeoyaocaaiiy aivodigiic gadia, C  11addiaiiy
H&04y 6 AOAGOTAG Ticesip. (b) THoeeysiéia AeRoAla, cadaia aia ia
ideioeli, aéyacailié 6 éniadeidioi iailiioeéeyoid

3.1. 13014884 Agideyoié

;e A A A A 1% A An a1 Pefi. 5. [ailiioeeyord 6 +a0eiaié ficeoi” iadaa Neioeyoit b

Ilaaebaally |n0eey0|6la [ofataeéiny iaoiaii éeane=it i eaeo-

eyair aei ”?,e,..[l.;}?.]\?\?.‘?'ée?A?”Yglf‘Faf’f’,Pg,—,P OLY [20 5 ] Nefiodia ideciacea ai diaitadseiial foaid idloyal iAded 400

i53c41061 MEIBIROIOBE SIS, 1, 9105, AADIN AN 0 N Renoe esieia; 0 64¢ < TaTACEIN [A0AlaNsoadsaaily oaeaciion € ey

Sn A AAY L Agay gimt o ko At ax Nim ga Ama s aifyaiaiiy daeseail” it+aoéiai” oaiiadaoode. Aaéi ioiaiaee efiy ia-

€. Jacel Telll aicusin ;f‘?‘?ﬁ‘?ﬂ? oia iagial inciazeaiiy i = 16a- Tagiaii fAMfoAdAsRAITy 0a agiise. E5Té i0AaS6aAITy 1T a6 acyol

e sy bR IVGOLYIGA, e DA CIER LUk et o s o 11
RE A08T Tiefall 6 (2.2), ia i0AGODI COROBI-APOUAY &8oa Oi Gieoy liee 1aéneiaeuiel oa liiliaguiel cia-aiiyie aiadai f enoa-

ABIO igiaoy Saisia yess crckaEaUTy o ARIaG B3 < R < ¢ aisaiaze neiceyor neeasa 5 10 2% :

@10 Oicleoy daalonia yeeo glaolacouny o aiaiacill - 3:3A < Asy Tieho 8iaaeaioies cayeaia liee adiiaie 8AGATI6 & 1azad
3:7A. O dialoi [8] ieacail, ui éiéeaaiiy ¢ fiefiodiad ¢ iaaot aaee - (0 acéiderioail Moaivias OAGMIGA [21 23], iBeAA0if00 j&I &1 i484-
€ip Sicieoap Saaiofiia iSibiayou ¢i cia~iel 0adoyi oa pasael ¢aoo- Aidail aagaolia foleeie alfeiaceaiiyie, AAdAa Vs [2,8,9] . Aai-
O L e 0 o 3:3A conodi=apoufly aidit- 425-8328UMIANGEO ACATAI lice padaie AGIO Tiefail ca &fit -
nil olael ~aoac¢ aenieo ala alb 0aéed fnenoal. N aaey-e nial ¢ a 1aoo NTb |T6éi0|é1eé Eél’ééaa—AaeTiﬁag &fifoaioaie =51 2K, — 35A
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