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Àíîòàöiÿ. Ìåòîäîì êëàñè÷íî¨ ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè ïðîâåäåíî
âèâ÷åííÿ îñöèëÿòîðà, çáóäîâàíîãî íà îñíîâi äâîøàðîâî¨ êàð áîíîâî¨
íàíîòðóáêè (9; 0)@(18; 0) äîâæèíîþ 21�A. Îòðèìàíî çàëåæíîñòi àì-
ïëiòóäè òà ÷àñòîòè êîëèâàíü âiä ÷àñó ó äiàïàçîíi òåìïåðàòóð âiä 10K
äî 225K, ÿêi âêàçóþòü íà çâ'ÿçîê òåðòÿ ç ïîðóøåííÿì ãåîìåòði¨ ñè-
ñòåìè. Äîñëiäæåíî âíóòðiøíþ äèíàìiêó òà âèÿâëåíî íàâåäåíí ÿ ïî-
çäîâæíiõ êîëèâàíü ó íàíîòðóáêàõ, ùî ñêëàäàþòü îñöèëÿòîð.

Simulation of oscillators based on carbon nanotubes

R.I.Hrytskiv

Abstract. Classical molecular dynamics simulations were used in a
study of an oscillator, based on a(9; 0)@(18; 0) double-walled carbon
nanotube of 21�A 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. Internal system
dynamics was studied, and an induction of longitudinal vibrations in
nanotubes constituting the system were observed.
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1. Âñòóï

Iäåÿ íàíîòåõíîëîãi¨, ç'ÿâèâøèñü ó 80-õ ðîêàõ ìèíóëîãî ñòîë iòòÿ, ïðî-
äîâæó¹ âòiëþâàòèñü ó äiéñíiñòü. Ñüîãîäíi öÿ ãàëóçü óæå ðîçâ èíóëàñü,
ñòàëà îäíi¹þ iç ïðîâiäíèõ òà âïðîâàäæó¹ íîâi iäå¨ ó íàóêó òà ò åõíiêó,
çìiíþþ÷è êàðòèíó ñâiòó. Âïðîäîâæ îñòàííiõ ðîêiâ äîñÿãíóòî âèçíà-
÷íèõ ðåçóëüòàòiâ, ùî íàáëèæàþòü íàñ äî íîâî¨ åðè [1], íåâiä' ¹ìíà
÷àñòèíà ÿêî¨ � íàíîìåõàíiêà.

Iñíó¹ âåëèêà êiëüêiñòü ïðîåêòiâ ìåõàíi÷íèõ ñèñòåì ó íàíîìà ñøòà-
ái [2], áàãàòî ïðèñòðî¨â âæå çáóäîâàíî ó ëàáîðàòîðiÿõ. Êàðá îí �
îñíîâíà ñêëàäîâà öèõ ñèñòåì, âóãëåöåâi ñòðóêòóðè � ¨õ êîìïî íåí-
òè. Òîìó íàíîòðóáêè, ïiñëÿ ¨õ âiäêðèòòÿ ó 1991 [3], ñòàëè âàæ ëèâîþ
ñêëàäîâîþ ñïî÷àòêó ó ïðîåêòàõ, à ïîòiì � ó ðåàëiçàöiÿõ íàíîì åõàíi-
êè. Ïðè÷èíà òàêîãî øèðîêîãî çàñòîñóâàííÿ íàíîòðóáîê � âèíÿ òêîâi
ìåõàíi÷íi [4,5] òà åëåêòðè÷íi [6,7] âëàñòèâîñòi.

Íàíîìåõàíiêà ïîòðåáó¹ ïðèñòðî¨â, ÿêi âèêîíóþòü ôóíêöiþ óð ó-
õîìëåííÿ ¨¨ êîìïîíåíò, ñëóæàòü ìîòîðàìè, ÿêi ïåðåòâîðþâàë è á ïåâ-
íèé âèä åíåðãi¨ ó ðóõ êîìïîíåíò ìåõàíi÷íî¨ ñèñòåìè. Òàêó äåò àëü
ìîæíà çáóäóâàòè ñêîìáiíóâàâøè íàíîîñöèëÿòîð [2, 8�12] òà í àíî-
àêòóàòîð [2]. Íàíîîñöèëÿòîð � êîëèâàëüíèé åëåìåíò íà îñíîâ i áà-
ãàòîøàðîâî¨ íàíîòðóáêè � âàãîìèé íå ëèøå ó ÿêîñòi äæåðåëà ðó õó
íàíîìåõàíiêè: âií âèêîðèñòîâó¹òüñÿ ó iíøèõ ïðîåêòàõ íàíîñ èñòåì òà
âàæëèâèé äëÿ äîñëiäæåííÿ ïðîöåñiâ òåðòÿ ó íàíîñòðóêòóðàõ.

Äîñëiäæåííÿ íàíîîñöèëÿòîðiâ ïðîâîäÿòüñÿ ëèøå òåîðåòè÷íî òà
øëÿõîì êîìï'þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ, îñêiëüêè öi ïðèñòðî¨ ùå íå
ñòâîðåíi íà ïðàêòèöi. Ñèìóëÿöi¨ òàêèõ ñèñòåì âæå ïðîâîäèëè ñü ðà-
íiøå [8�12], àëå ó âèñíîâêàõ öèõ äîñëiäæåíü iñíóþòü ðîçáiæí îñòi, à
äåÿêi àñïåêòè äèíàìiêè ùå íå âèâ÷àëèñÿ. Ó öié ðîáîòi ïðîäîâæ åíî
âèâ÷åííÿ îñöèëÿòîðiâ íà íàíîòðóáêàõ.

2. Íàíîòðóáêè: ãåîìåòðiÿ, âëàñòèâîñòi, çàñòîñóâàí-
íÿ

2.1. Ãåîìåòðiÿ íàíîòðóáîê

Ç ìåòîþ âèñâiòëèòè ïèòàííÿ ïðî ñòðóêòóðó îäíîøàðîâî¨ íàíîò ðóáêè
(ÍÒ) ðîçãëÿíåìî øàð, óòâîðåíèé àòîìàìè, êîòði çíàõîäÿòüñÿ ó âó-
çëàõ ãåêñàãîíàëüíî¨ ðåøiòêè. Òàêó ñòðóêòóðó íàçèâàþòü ãðàôåíîì, i
âîíà ïðèñóòíÿ ó ïðèðîäi ÿê øàð êðèñòàëó ãðàôiòó, óòâîðåíèé à òîìà-
ìè êàðáîíó, ùî çâ'ÿçàíi êîâàëåíòíîþ âçà¹ìîäi¹þ. Çàãàëîì òà êi øàðè
ìîæóòü óòâîðþâàòèñü ðiçíèìè àòîìàìè (íå ëèøå àòîìàìè âóãëå öþ),
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Ðèñ. 1. Øàð êðèñòàëó ãðàôiòó (ãðàôåí). a1, a2 � îäèíè÷íi âåêòîðè,
c � âåêòîð òðàíñëÿöi¨, b � îñíîâíèé âåêòîð ÍÒ, � � êóò õiðàëüíîñòi.

ÿêi çäàòíi ïî¹äíóâàòèñü êîâàëåíòíèì çâ'ÿçêîì ç sp2-ãiáðèäèçàöi¹þ
(íàïðèêëàä, Al+N). Ïîçèöiÿ êîæíîãî àòîìà ó òàêîìó øàði ìîæå áó-
òè çàäàíà äâîìà öiëèìè ÷èñëàìè n i m [2,13,14]:

c = na1 + ma2; (2.1)

äå c � âåêòîð ðîçòàøóâàííÿ àòîìà, a1, a2 � îäèíè÷íi âåêòîðè ãðà-
ôåíó (ðèñ.Ú1). ÍÒ, ùî îïèñó¹òüñÿ ïàðîþ iíäåêñiâ õiðàëüíîñò i m i
n, óòâîðþ¹òüñÿ ç ïëîùèíè ãðàôåíó, ÿêùî çãîðíóòè ¨¨ â öèëiíäð ò àê,
ùîá ïîïåðåäíüî îáðàíèé âåêòîð c ïåðåòâîðèâñÿ ó êîëî, ÿêå ¹ ïîïå-
ðå÷íèì ïåðåðiçîì íîâîóòâîðåíî¨ ÍÒ. Ïàðà iíäåêñiâ õiðàëüíî ñòi ïîâ-

Ðèñ. 2. ÍÒ ðiçíî¨ õiðàëüíîñòi: çëiâà � (10; 0), ïîñåðåäèíi � (5; 5),
ñïðàâà � (8; 5)
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íiñòþ îïèñó¹ ÍÒ: ç íèõ ìîæóòü áóòè ðîçðàõîâàíi áóäü-ÿêi iíøi ¨¨
ãåîìåòðè÷íi õàðàêòåðèñòèêè. Ðàäióñ ÍÒ ìîæå áóòè ðîçðàõîâà íèé ç
ôîðìóëè

R =
jcj
2�

=
a0

p
n2 + nm + m2

2�
; (2.2)

äå a0 � äîâæèíà îäèíè÷íîãî âåêòîðó ãðàôåíó. Êóò õiðàëüíîñòi, ùî
âèçíà÷à¹òüñÿ ÿê êóò ìiæ âåêòîðàìè a1 òà c, ðiâåí

� = arccos
2n + m

p
n2 + nm + m2

: (2.3)

Î÷åâèäíî, ùî ÍÒ � îäíîâèìiðíèé êðèñòàë. Äîâæèíà éîãî åëåìåí -
òàðíî¨ êîìiðêè

b =

p
3a0

p
n2 + nm + m2

ÍÑÄ (2m + n; 2n + m)
: (2.4)

Îñêiëüêè ãðàôåí âîëîäi¹ âiññþ ñèìåòði¨ øîñòîãî ïîðÿäêó, óí i-
êàëüíi ëèøå òi ÍÒ, äëÿ ÿêèõ � ëåæèòü ó ìåæàõ âiä 0 äî �

3 . ÍÒ ç
iíäåêñàìè õiðàëüíîñòi âèäó (n; n), ÍÒ òèïó �êðiñëî� (�armchair�), òà
(n; 0), òèïó �çèãçàã� (�zigzag�), íåõiðàëüíi, à âñi ðåøòà � õiðàëü íi.

ÍÒ ìîæóòü ìàòè âåëèêó êiëüêiñòü øàðiâ. Îñîáëèâî âàæëèâi äâî -
øàðîâi íàíîòðóáêè (ÄØÍÒ). Îäíîøàðîâi ÍÒ (ÎØÍÒ) ¹ îäíîâèìið -
íèìè êðèñòàëàìè, à ÄØÍÒ ìàþòü òàêó âëàñòèâiñòü ëèøå, êîëè âi ä-
íîøåííÿ äîâæèí åëåìåíòàðíèõ êîìiðîê çîâíiøíüî¨ òà âíóòðiø íüî¨
íàíîòðóáîê bin =bout � ðàöiîíàëüíå ÷èñëî.

2.2. Êëàñèôiêàöiÿ äâîøàðîâèõ íàíîòðóáîê çi ñïiâìiðíèìè
øàðàìè

Ïðè ïåðåõîäi âiä ÎØÍÒ äî ðîçãëÿäó ÄØÍÒ êiëüêiñòü ìîæëèâèõ
êëàñiâ ÍÒ ñèëüíî çðîñòà¹, ùî ïðèâîäèòü äî ïðîáëåì ïðè ñïðîáà õ
ïîâ'ÿçàòè ¨õ ç ðåçóëüòàòàìè äîñëiäæåíü òà ïðè âèáîði òðóáîê äëÿ
ïîäàëüøîãî âèâ÷åííÿ. Ç ìåòîþ ðîçâ'ÿçàòè ñõîæi ïðîáëåìè ñòâ îðå-
íî êëàñèôiêàöiþ ÄØÍÒ çi ñïiâìiðíèìè øàðàìè [13, 14]. ßê âèäí î
çi ñïiââiäíîøåíü (2.3) òà (2.4), âñi øàðè ÍÒ ç iíäåêñàìè õiðà ëüíî-
ñòi âèäó (kf; kg ), äå k � íàòóðàëüíå ÷èñëî, âîëîäiþòü îäíàêîâèìè
äîâæèíàìè åëåìåíòàðíèõ êîìiðîê òà êóòàìè õiðàëüíîñòi. Òàê ó ìíî-
æèíó øàðiâ, äëÿ ÿêî¨ f òà g � âçà¹ìîïðîñòi, íàçèâàòèìåìî êëàñîì
åêâiâàëåíòíîñòi, ïàðó ÷èñåë f , g � iíäåêñàìè õiðàëüíîñòi êëàñó, à k �
iíäåêñîì äiàìåòðó øàðó. Êëàñè ç iíäåêñàìè õiðàëüíîñòi (f; g ) i (g; f )
ââàæàòèìåìî ðiçíèìè. Ðiçíèöÿ ðàäióñiâ øàðiâ (k1f; k 1g) òà (k2f; k 2g)
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ç iíäåêñàìè äiàìåòðó k2 > k 1, ùî íàëåæàòü äî îäíîãî êëàñó åêâiâà-
ëåíòíîñòi

� R =
a0� k

2�

p
f 2 + fg + g2 (2.5)

çàëåæèòü ëèøå âiä ðiçíèöi � k = k2 � k1. Íà îñíîâi òàêèõ òâåðäæåíü
ìîæíà çðîáèòè âèñíîâîê ïðî iñíóâàííÿ äëÿ êîæíîãî êëàñó åêâi âà-
ëåíòíîñòi ñiìåéñòâà ÍÒ ç îäíàêîâèìè âiäñòàíÿìè ìiæ øàðàìè, ùî
âiäïîâiäà¹ ðiçíèöi iíäåêñiâ äiàìåòðó.

Çãiäíî ç äàíèìè ïðî ñèíòåç ÍÒ, ðiçíèöÿ ðàäióñiâ øàðiâ ó ÄØÍÒ
ëåæèòü ó ìåæàõ 3:3�A < � R < 3:7�A, ùî âiäïîâiäà¹ åíåðãåòè÷íî âè-
ãiäíèì êîíôiãóðàöiÿì. ßêùî íàêëàñòè òàêi óìîâè, ìîæíà ñêëà ñòè
òàáëèöþ êëàñiâ ÄØÍÒ, ÿêi ¨¨ çàäîâîëüíÿþòü (òàáë. 1). Ó ñïèñê ó ïðè-
âåäåíi óñi ñiìåéñòâà ÍÒ, äëÿ ÿêèõ òàêà óìîâà âèêîíó¹òüñÿ, ¨õ iñíó¹
ëèøå øiñòü, ïðè ÷îìó óñi âîíè õàðàêòåðèçóþòüñÿ ìàëèìè iíäåê ñàìè
õiðàëüíîñòi. Âñi iíøi ÍÒ, ùî íå ìiñòÿòüñÿ ó ñiìåéñòâàõ ç òàáë èöi, íå
âiäïîâiäàþòü íàêëàäåíié óìîâi. Ïðè öüîìó ñëiä çàçíà÷èòè, ù î ÍÒ
ç iíäåêñàìè (f; g ) i (g; f ) ìàþòü îäíàêîâi ðîçìiðè, òîìó äî êîæíîãî
òàáëè÷íîãî êëàñó äîäà¹òüñÿ ùå îäèí �äçåðêàëüíèé�.

Äàëi êëàñèôiêàöiþ ïîøèðåíî íà ñïiâìiðíi ÄØÍÒ iç øàðàìè ç ði-
çíèõ êëàñiâ åêâiâàëåíòíîñòi [13,14]. Âiäñòàíü ìiæ øàðàìè ñ ïiâìiðíèõ
òðóáîê (f 1k1; g1k1) òà (f 2k2; g2k2) ìîæíà çàïèñàòè

� R =
a0

2�

q
f 2

2 + f 2g2 + g2
2

�
k2 � k1

p
q

�
; (2.6)

äå p=q= b1=b2. Àíàëîãi÷íî ìîæíà ãîâîðèòè ïðî ñiì'¨ ÄØÍÒ, ÿêi âè-
çíà÷àþòüñÿ ïàðîþ êëàñiâ õiðàëüíîñòi òà ðiçíèöåþ ðàäióñiâ, â ìåæàõ
ÿêèõ iñíóþòü ÍÒ ç iíäåêñàìè äiàìåòðó

k( i )
1 = k(0)

1 + lq; k( i )
2 = k(0)

2 + lp; (2.7)

(f; g ) � k � R; �A b;�A � �

(1; 0) 9 3.5 4.23 0.00
(1; 1) 5 3.37 2.44 30.00
(3; 2) 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

Òàáë. 1. Ñiìåéñòâà ÄØÍÒ ç ìiæøàðîâèì ïðîìiæêîì ó ìåæàõ 3:3�A <
� R < 3:7�A.
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äå k(0)
1 , k(0)

2 � iíäåêñè äiàìåòðó äëÿ áóäü-ÿêî¨ ÄØÍÒ, ùî íàëåæèòü
äî ñiì'¨, à l � öiëå ÷èñëî. Îòæå, ñiì'ÿ ÄØÍÒ ìîæå áóòè îçíà÷åíà çà
äîïîìîãîþ øåñòè ÷èñåë � (f 1; g1; k(0)

1 ; f 2; g2; k(0)
2 ).

2.3. Ìåõàíi÷íi âëàñòèâîñòi íàíîòðóáîê

Äîñëiäæåííÿ ìåõàíi÷íèõ âëàñòèâîñòåé ÍÒ ïðîâîäÿòüñÿ â îñíî âíîìó
äëÿ ÎØÍÒ, ÿêi íàáëèæåíî ìîæíà îïèñàòè ÿê öèëiíäðè÷íi îáîëîí -
êè [4]. Îñíîâíèìè ïàðàìåòðàìè, ùî õàðàêòåðèçóþòü òàêó îáîë îíêó,
¹ ìîäóëü Þíãà E òà êîåôiöi¹íò Ïóàñîíà � , ðåøòà õàðàêòåðèñòèê,
òàêèõ ÿê æîðñòêiñòü äî çãèíó òà iíøi, âèðàæàþòüñÿ ÷åðåç íèõ.

Íàéáiëüø âäàëèé ðîçðàõóíîê ìîäóëÿ Þíãà äëÿ ÎØÍÒ ðiçíî¨
õiðàëüíîñòi áóâ ïðîâåäåíèé ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíèõ îðáiòàëå é, éîãî
ðåçóëüòàòè íàâåäåíi ó òàáë. 2.

ßê âèäíî ç òàáëè÷íèõ äàíèõ, ìåõàíi÷íi ïàðàìåòðè ÍÒ ñëàáî çà-
ëåæàòü âiä iíäåêñiâ õiðàëüíîñòi. Çíà÷åííÿ ìîäóëÿ Þíãà ïðèá ëèçíî
íà äâà ïîðÿäêè ïåðåâèùó¹ éîãî âåëè÷èíó äëÿ ñòàëi òà ìiäi, ÿêà ñòà-
íîâèòü 10� 30ÃÏà. Öå îáóìîâëåíî êîâàëåíòíèìè çâ'ÿçêàìè ó ÍÒ òà
âiäñóòíiñòþ äåôåêòiâ ó òðóáêàõ. Åêñïåðèìåíòàëüíi âèìiðþâ àííÿ ìî-
äóëÿ Þíãà âiäïîâiäàþòü îòðèìàíèì òåîðåòè÷íî äëÿ óñiõ äîñëi äæó-
âàíèõ çðàçêiâ êðiì ÍÒ, âèðîùåíèõ ìåòîäîì CVD (chemical vapo ur
deposition), ÿêi õàðàêòåðèçóþòüñÿ âèñîêîþ êîíöåíòðàöi¹þ äåôåêòiâ.

Äîñi éøëîñÿ ïðî ïðóæíi ïàðàìåòðè ùîäî ïîçäîâæíiõ äåôîðìà-
öié. Åêñïåðèìåíòè òà ðîçðàõóíêè ïîêàçóþòü, ùî ïðè ïîïåðå÷í èõ äå-
ôîðìàöiÿõ ÍÒ âîëîäiþòü çíà÷íî ìåíøîþ æîðñòêiñòþ òà ñõèëüíi äî
ñèëüíî¨ çìiíè ôîðìè ïîïåðå÷íîãî ïåðåðiçó íàâiòü ïðè âiäíîñ íî ìà-
ëèõ íàâàíòàæåííÿõ.

Âàæëèâîþ õàðàêòåðèñòèêîþ ÍÒ ¹ ìiöíiñòü íà ðîçðèâ. Åêñïåðè-
ìåíòè çi äæãóòàìè òðóáîê ïîêàçóþòü, ùî âîíà ðiâíà 45� 7ÃÏà. Îòðè-
ìàíå çíà÷åííÿ ó 20 ðàçiâ ïåðåâèùó¹ âiäïîâiäíó âåëè÷èíó äëÿ ñòàëåé
ïiäâèùåíî¨ ìiöíîñòi. Ïðè ñèëüíèõ ðîçòÿãàõ ÍÒ, à îñîáëèâî çà âè-
ñîêèõ òåìïåðàòóð, ïðîÿâëÿ¹òüñÿ âèíÿòêîâà ïëàñòè÷íiñòü öè õ ñòðó-
êòóð: âåëè÷èíà ðîçòÿãó ïðè ðîçðèâi ìîæå ñÿãàòè ñîòåíü âiäñî òêiâ

(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; ÒÏà 1.22 1.22 1.25 1.24 1.26 1.25

Òàáë. 2. Ìåõàíi÷íi ïàðàìåòðè ÎØÍÒ îòðèìàíi ìåòîäîì ìîëåêóë ÿð-
íèõ îðáiòàëåé.
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(ïðè òåìïåðàòóði � 2000K).
Áåðó÷è äî óâàãè íèçüêó ìàñó ÍÒ, ñòà¹ î÷åâèäíîþ ïåðñïåêòèâ-

íiñòü öèõ ñòðóêòóð ïðè ðîçðîáöi íîâèõ ìàòåðiàëiâ òà ìåõàíi÷ íèõ
ñèñòåì. ßêùî äî çàçíà÷åíèõ âèùå âëàñòèâîñòåé äîäàòè âèíÿòê îâó
ôîðìó òà ïðàâèëüíiñòü ñòðóêòóðè ÍÒ, âîíè ñòàþòü iäåàëüíèìè åëå-
ìåíòàìè äëÿ ïîáóäîâè íàíîìåõàíi÷íèõ ïðèñòðî¨â.

2.4. Âçà¹ìîäiÿ ìiæ øàðàìè äâîøàðîâèõ íàíîòðóáîê

Ìåõàíiêà íàíîîñöèëÿòîðiâ âèçíà÷à¹òüñÿ âçà¹ìîäi¹þ ìiæ øàð àìè ÍÒ,
ùî éîãî ñêëàäà¹, òîìó âàæëèâî ðîçãëÿíóòè âçà¹ìîäiþ øàðiâ ó á àãà-
òîøàðîâèõ ÍÒ äåòàëüíiøå [2,13,15]. Äëÿ ÄØÍÒ ç iíäåêñàìè õið àëü-
íîñòi âèäó (n; Ú 0)@(m; Ú 0) òà(n; Ú n)@(m; Ú m) ðîçðàõîâàíi ðîçêëàä
ïîòåíöiàëó âçà¹ìîäi¨ øàðiâ ó ðÿä Ôóð'¹, ùî ìà¹ íàñòóïíèé âèã ëÿä:

U(z; � ) =
1X

M;K (odd)=1

� M
K cos

�
2�
b

Kz
�

cos
� nm

N
M�

�
sin 2

� �nm
2N 2

�

+
1X

M;K (even )=0

� M
K cos

�
2�
b

Kz
�

cos
� nm

N
M�

�
; (2.8)

äå z i � � îñüîâå çìiùåííÿ òà âiäíîñíèé êóò ïîâîðîòó øàðiâ ÄØÍÒ,
N � íàéáiëüøèé ñïiëüíèé äiëüíèê n òàm, b � äîâæèíà åëåìåíòàðíî¨
êîìiðêè ÄØÍÒ (ðîçãëÿäàþòüñÿ ëèøå ÄØÍÒ çi ñïiâìiðíèìè øàðà-
ìè). Îïèñàíà ôóíêöiÿ, çâè÷àéíî, ïåðiîäè÷íà; ó ìåæàõ îáëàñò i îäíîãî
ïåðiîäó âîíà ìiñòèòü ìiíiìóì, ìàêñèìóì òà äâà ñiäëà. Âåëè÷è íè êîå-
ôiöi¹íòiâ ðîçêëàäó � M

K , � M
K åêñïîíåíöiàëüíî ñïàäàþòü çi çðîñòàííÿì

íîìåðó ãàðìîíiêè. ßê íàñëiäîê øâèäêîãî ñïàäàííÿ ÷ëåíiâ ðÿä ó, ìî-
æíà îáìåæèòèñü ëèøå ïåðøèìè äâîìà ÷ëåíàìè:

U(z; � ) = U0 �
� U�

2
cos

�
2nm
N

�
�

�
� Uz

2
cos

�
4�
b

z
�

; (2.9)

äå U0 � ñåðåäíÿ åíåðãiÿ âçà¹ìîäi¨ øàðiâ, � U� òà � Uz � åíåðãåòè÷íi
áàð'¹ðè ùîäî îñüîâîãî çñóâó òà îáåðòàííÿ øàðiâ.

Ó áiëüøîñòi íåõiðàëüíèõ ÄØÍÒ iñíóþòü íåñóìiñíi îáåðòîâi ñè -
ìåòði¨, âíàñëiäîê ÷îãî âåëè÷èíà îáåðòàëüíîãî áàð'¹ðó � U� ìàëà. Ó
òàêèõ âèïàäêàõ åíåðãiÿ ïðàêòè÷íî íå çàëåæèòü âiä êóòà ïîâîð îòó òà
ìîæå áóòè çàïèñàíà:

U(z; � ) = U0 �
� Uz

2
cos

�
4�
b

z
�

: (2.10)
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Ðèñ. 3. Åíåðãåòè÷íi ðåëü¹ôè âçà¹ìîäi¨ øàðiâ ÄØÍÒ äëÿ ìàëîãî (çëi-
âà) òà âèñîêîãî (ñïðàâà) çíà÷åíü � U�

Iñíóþòü ëèøå äâi ïàðè ÄØÍÒ çi çíà÷íèìè îáåðòàëüíèìè áàð'¹-
ðàìè: (5; 5)@(10; 10) òà (9; 0)@(18; 0). Åíåðãåòè÷íi ðåëü'¹ôè âçà¹ìîäi¨
øàðiâ ÄØÍÒ ó âèïàäêàõ ìàëîãî òà âåëèêîãî çíà÷åíü � U� çîáðàæåíi
íà Ðèñ. 3.

2.5. Îñöèëÿòîðè íà îñíîâi äâîøàðîâèõ íàíîòðóáîê

Íà îñíîâi ÍÒ ìîæëèâà ïîáóäîâà îñöèëÿöiéíèõ ñèñòåì ðiçíèõ òè -
ïiâ ó çàëåæíîñòi âiä êîíôiãóðàöi¨ åëåìåíòiâ ñèñòåìè. Íàéïð îñòiøîþ
òà íàéáiëüø ïåðñïåêòèâíîþ ç òî÷êè çîðó çàñòîñóâàííÿ ¹ îñöèë ÿöié-
íà ñèñòåìà, ñêëàäåíà ç êîíöåíòðè÷íèõ ÍÒ. Ôóíêöiîíàëüíiñòü òàêèõ
îñöèëÿòîðiâ äîâîäòüñÿ åêñïåðèìåíòîì Êàìiíãñà òà Çåòëà (Cu mmings
and Zettl) [16].

Íà äîñëiäi ðîçãëÿäàëàñÿ áàãàòîøàðîâà ÍÒ, çîâíiøíi øàðè ÿêî ¨
çðiçàëèñÿ ç îäíîãî êiíöÿ (ðèñ. 4), à iíøèé êiíåöü çàêðiïëþâà âñÿ.
Âíóòðiøíi øàðè âèòÿãóâàëèñÿ íàçîâíi çà äîïîìîãîþ ìàíiïóëÿ òîðà;
äàëi ìàíiïóëÿòîð âiäâîäèëè, i, ÿê íàñëiäîê, ñïîñòåðiãàëîñ ÿ øâèäêå
ïîâåðíåííÿ ñèñòåìè ó ïî÷àòêîâèé ñòàí, î÷åâèäíî, ïiä äi¹þ íå cêîì-
ïåíñîâàíèõ ñèë Âàí-äåð-Âààëüñà. Òåîðåòè÷íi îöiíêè ïîêàçà ëè, ùî
ïîäiáíèé ðóõ ïîâèíåí õàðàêòåðèçóâàòèñÿ íàäçâè÷àéíî íèçüê èì òåð-
òÿì. Íà îñíîâi öèõ ñïîñòåðåæåíü áóëà çàïðîïîíîâàíà êîíñòðó êöiÿ
òåëåñêîïi÷íîãî íàíîîñöèëÿòîðà ç íèçüêèì êîåôiöi¹íòîì çàò óõàííÿ,
ùî ðóõàòèìåòüñÿ ïiä äi¹þ âàí-äåð-âààëüñiâñüêèõ ñèë.
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Ðèñ. 4. (a) Ñõåìà äîñëiäó Êàìiíãñà òà Çåòëà: A � ïî÷àòêîâå ïîë î-
æåííÿ, B � åòàï âèòÿãóâàííÿ âíóòðiøíiõ øàðiâ, C � ïîâåðíåííÿ
îñåðäÿ ó ñòàðòîâó ïîçèöiþ. (b) îñöèëÿöiéíà ñèñòåìà, çáóäîâ àíà íà
ïðèíöèïi, âèÿâëåíîìó ó åêñïåðèìåíòi � íàíîîñöèëÿòîð.

3. Äåòàëi ìîäåëþâàííÿ, ðåçóëüòàòè, âèñíîâêè

3.1. Ìåòîäèêà ñèìóëÿöié

Ìîäåëþâàííÿ îñöèëÿòîðiâ ïðîâîäèëîñü ìåòîäîì êëàñè÷íî¨ ìî ëåêó-
ëÿðíî¨ äèíàìiêè [17�19] ç âèêîðèñòàííÿì ïàêåòó DL_POLY [20 ].

Äîñëiäæåííÿ ïðîâîäèëèñü iç äâîøàðîâîþ íàíîòðóáêîþ, ÿêà ðå -
ïðåçåíòó¹ íàéïðîñòiøèé âèïàäîê, ùî, ïðîòå, çáåðiãà¹ âñi ðè ñè ñèñòå-
ìè. Òàêèì ÷èíîì áiëüøiñòü ðåçóëüòàòiâ íàøîãî äîñëiäæåííÿ ñ ïðà-
âåäëèâi i äëÿ áàãàòîøàðîâèõ íàíîîñöèëÿòîðiâ, îñêiëüêè ¨õ ä èíàìiêà
îáóìîâëþ¹òüñÿ âçà¹ìîäi¹þ ëèøå ñóñiäíiõ øàðiâ.

ßê áóëî îïèñàíî ó (2.2), íà ïðàêòèöi çóñòði÷àþòüñÿ ëèøå òi
ÄØÍÒ ðiçíèöÿ ðàäióñiâ ÿêèõ çíàõîäèòüñÿ ó äiàïàçîíi 3:3�A < � R <
3:7�A. Ó ðîáîòi [8] ïîêàçàíî, ùî êîëèâàííÿ ó ñèñòåìàõ ç íàäòî âåëè -
êîþ ðiçíèöåþ ðàäióñiâ ïðîõîäÿòü çi çíà÷íèì òåðòÿì òà øâèäêî çàòó-
õàþòü; ç iíøîãî áîêó ÄØÍÒ ç ðiçíèöåþ � 3:3�A çóñòði÷àþòüñÿ âiäíî-
ñíî ðiäêî ÷åðåç âèñîêó åíåðãiþ òàêèõ ñèñòåì. Ñòàâëÿ÷è ñîái ç à ìåòó
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äîñëiäèòè ñòàáiëüíi êîëèâàííÿ ÄØÍÒ, ÿêi ó ìàéáóòíüîìó ìîæó òü
áóòè ïîðiâíÿíi ç åêñïåðèìåíòîì, íåîáõiäíî îáðàòè íàíîîñöè ëÿòîð ç
� R � 3:5�A. Íà ïiäñòàâi òàêèõ ìiðêóâàíü äëÿ äîñëiäæåííÿ áóëî âè-
áðàíî ïàðó àõiðàëüíèõ íàíîòðóáîê (9; 0)@(18; 0). Äîâæèíà îáîõ ÍÒ
� 21�A.

Ó ïî÷àòêîâèé ìîìåíò ñèìóëÿöi¨ ñèñòåìà íåðóõîìà, òðóáêè âiä õè-
ëåíi âiä ïîëîæåííÿ ðiâíîâàãè íà âiäñòàíü � 10�A (ðèñ. 5). Çîâíiøíÿ
ÍÒ íå çàêðiïëþâàëàñü ç ìåòîþ çáåðåæåííÿ ÷èñòîòè åêñïåðèìåí òó:
áóäü-ÿêà ôiêñàöiÿ àòîìiâ ïðèâåëà á äî ïîðóøåííÿ ìåõàíiçìó ò åðòÿ,
ùî ïîâ'ÿçàíèé ç ¨õ êîëèâàííÿìè, à îòæå ñïîòâîðèëà á äèíàìiêó êîëè-
âàíü ñèñòåìè çàãàëîì. Ïåðiîäè÷íi óìîâè ó ñèñòåìi âiäñóòíi, îñêiëüêè
âîíà ñêií÷åííà. Ìîäåëþâàííÿ âiäáóâàëîñÿ ó ìiêðîêàíîíi÷íî ìó àí-
ñàìáëi, ùî äàëî çìîãó ïðîñëiäêóâàòè ïðîöåñ ïåðåòâîðåííÿ åí åðãi¨
ïîñòóïàëüíîãî ðóõó ÍÒ ó åíåðãiþ òåïëîâèõ êîëèâàíü àòîìiâ.

Ðèñ. 5. Íàíîîñöèëÿòîð ó ïî÷àòêîâié ïîçèöi¨ ïåðåä ñèìóëÿöi¹ þ.

Ñèñòåìà ïðèõîäèëà äî ðiâíîâàæíîãî ñòàíó ïðîòÿãîì ïåðøèõ 400
êðîêiâ; ó öåé ÷àñ ïðîâîäèëîñü ïåðåìàñøòàáóâàííÿ øâèäêîñòå é äëÿ
äîñÿãíåííÿ áàæàíî¨ ïî÷àòêîâî¨ òåìïåðàòóðè. Äàëi ïðîâîäèë èñÿ íå-
îáõiäíi ñïîñòåðåæåííÿ òà âèìiðè. Êðîê iíòåãðóâàííÿ ïî ÷àñó âçÿòî
òèïîâèì äëÿ ñõîæèõ ñèñòåì � 1ôñ, òðèâàëiñòü ñèìóëÿöi¨ � 1íñ. Ði-
çíèöÿ ìiæ ìàêñèìàëüíèì òà ìiíiìàëüíèì çíà÷åííÿìè åíåðãi¨ ñ èñòå-
ìè âïðîäîâæ ñèìóëÿöi¨ ñêëàëà 5 � 10� 3%.

Äëÿ îïèñó êîâàëåíòíèõ çâ'ÿçêiâ ìiæ àòîìàìè êàðáîíó â ìåæàõ
ÍÒ âèêîðèñòàíî ïîòåíöiàë Òåðñîôà [21�23], ïðèäàòíiñòü ÿêî ãî ïåðå-
âiðåíî áàãàòüìà ñõîæèìè äîñëiäæåííÿìè, ñåðåä ÿêèõ [2, 8, 9] . Âàí-
äåð-âààëüñiâñüêó âçà¹ìîäiÿ ìiæ øàðàìè ÄØÍÒ îïèñàíî çà äîïî ìî-
ãîþ ïîòåíöiàëó Ëåíàðäà-Äæîíñà ç êîíñòàíòàìè � = 51:2K, � = 3 :35�A
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[17].
Êîîðäèíàòè òà øâèäêîñòi ÍÒ ðîçðàõîâóâàëèñÿ ÿê âiäïîâiäíi õ à-

ðàêòåðèñòèêè ¨õ öåíòðiâ ìàñ. Âèõîäÿ÷è iç çàëåæíîñòåé êîîðä èíàò âiä
÷àñó ïðîâîäèâñÿ ðîçðàõóíîê ÷àñòîòè òà àìïëiòóäè êîëèâàíü. Òàêîæ
îá÷èñëþâàëàñÿ äîâæèíà âíóòðiøíüî¨ ÍÒ, ÿêà áðàëàñÿ ÿê âiäñò àíü
ìiæ öåíòðàìè ãåêñàãîíiâ íà ïðîòèëåæíèõ êiíöÿõ òðóáêè.

3.2. Ðåçóëüòàòè òà âèñíîâêè

Ó ïðîâåäåíèõ ñèìóëÿöiÿõ ñïîñòåðiãàëèñÿ ñòàáiëüíi êîëèâàí íÿ îñöè-
ëÿòîðà (ðèñ. 6): íàíîòðóáêè çàëèøàëèñü ñïiââñiíèìè, ùî âiä ïîâiäà¹
ðåçóëüòàòàì [8]; ÍÒ íå îáåðòàëèñÿ, âiäïîâiäíî äî âiäñóòíîñ òi õiðàëü-
íîñòi.

Ðèñ. 6. Çàëåæíiñòü çìiùåííÿ ìiæ øàðàìè ÄØÍÒ âiä ÷àñó.

Íà ðèñ. 7 íàâåäåíî çàëåæíîñòi àìïëiòóäè êîëèâàíü îñöèëÿòîð à
âiä ÷àñó ïðè ðiçíèõ òåìïåðàòóðàõ. Ðóõ îñöèëÿòîðà âiäáóâà¹ò üñÿ ç
ïîâiëüíèì çàãàñàííÿì, ùî õàðàêòåðíî äëÿ öèõ ñèñòåì òà âèÿâë å-
íî åêñïåðèìåíòàëüíî [16] i ïiä ÷àñ ìîäåëþâàííÿ [8�12]. Çàãà ñàííÿ
ñòà¹ ñèëüíiøèì ïðè ïiäâèùåííi òåìïåðàòóðè ñèñòåìè, ùî äîçâ îëÿ¹
âèñóíóòè ãiïîòåçó ïðî ïðèðîäó ìåõàíiçìó ðîçñiÿííÿ åíåðãi¨ ïiä ÷àñ
êîëèâàíü: âòðàòà åíåðãi¨ êîëèâàíü ñèñòåìè ÿê öiëîãî âiäáóâ à¹òüñÿ ÷å-
ðåç ïîðóøåííÿ ãåîìåòði¨ ÍÒ ïðè òåïëîâèõ êîëèâàííÿõ àòîìiâ, ùî ó
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ñâîþ ÷åðãó ïðèâîäèòü äî ïîðóøåííÿ åíåðãåòè÷íèõ ïîâåðõîíü â çà¹ìî-
äi¨ øàðiâ òà âèêëèêà¹ ïîäàëüøå ïîñèëåííÿ òåïëîâîãî ðóõó îêð åìèõ
àòîìiâ. Ïàðà ÍÒ (9; 0)@(18; 0) ñïiâìiðíà, òîìó ñèëà òåðòÿ ìiæ íè-
ìè çíà÷íà íàâiòü ïðè âiäñóòíîñòi òåïëîâèõ êîëèâàíü [13]; î÷ åâèäíî,
öå òàêîæ ðîáèòü âíåñîê ó ñèëó òåðòÿ ìiæ òðóáêàìè, ÿêèé, ïðîòå ,
âiä÷óòíèé ëèøå ïðè íèçüêèõ òåìïåðàòóðàõ.

Ðèñ. 7. Çàëåæíîñòi àìïëiòóäè êîëèâàíü íàíîîñöèëÿòîðà âiä ÷ àñó äëÿ
ðiçíèõ çíà÷åíü ïî÷àòêîâî¨ òåìïåðàòóðè.

×àñòîòà êîëèâàíü íàíîîñöèëÿòîðà çðîñòà¹ ïðîòÿãîì ñèìóëÿö i¨
(òðèâàëiñòþ 1 íñ): âiä 115 ÃÃö íà ïî÷àòêó äî 120 ÃÃö óêiíöi äëÿ
10 Ê, âiä 115 ÃÃö äî 140 ÃÃö äëÿ 50 Ê òà âiä 115 ÃÃö äî 175 ÃÃö
äëÿ 225 Ê; öåé åôåêò ïîñèëþ¹òüñÿ ïðè çðîñòàííi òåìïåðàòóðè. Âèùå-
îïèñàíèé ðåçóëüòàò ïîâíiñòþ óçãîäæó¹òüñÿ ç äîñëiäæåííÿìè [8�11].
Çðîñòàííÿ ÷àñòîòè ìîæíà ïîâ'ÿçàòè iç çàãàñàííÿì êîëèâàíü: çi çðî-
ñòàííÿì øâèäêîñòi çàãàñàííÿ ïðè âèùèõ òåìåïåðàòóðàõ çìiíà ÷àñòî-
òè âiäáóâà¹òüñÿ øâèäøå. Ó ðîáîòàõ [24,25] îòðèìàíî ñïiââiä íîøåííÿ
äëÿ îöiíêè ÷àñòîòè, êîòðå äëÿ äàíîãî âèïàäêó ìîæíà çàïèñàòè :

f =
1
4

r
�

2mcL �
; (3.1)

äå � � ñåðåäíÿ åíåðãiÿ âçà¹ìîäi¨ Âàí-äåð-Âààëüñà ìiæ àòîìîì âíó -
òðiøíüî¨ òðóáêè òà çîâíiøíüîþ òðóáêîþ, mc � ìàñà àòîìà âóãëåöþ,
L � äîâæèíà òðóáîê, � � àìïëiòóäà êîëèâàííÿ. Çàñòîñóâàííÿ òà-
êî¨ ôîðìóëè äî ðîçãëÿíóòîãî îñöèëÿòîðà äà¹ çíà÷åííÿ ïî÷àòê îâî¨
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÷àñòîòè � 100 ÃÃö, ùî óçãîäæó¹òüñÿ ç ðåçóëüòàòàìè ïðîâåäåíèõ ñè-
ìóëÿöié. Íàâåäåíà ôîðìóëà òàêîæ iëþñòðó¹ çâ'ÿçîê ìiæ òåðòÿ ì òà
çðîñòàííÿì ÷àñòîòè, îñêiëüêè ç íå¨ âèïëèâà¹ f � 1p

�
.

Ïðîâåäåíi ðîçðàõóíêè çàëåæíîñòi äîâæèíè âíóòðiøíüî¨ ÍÒ âi ä
÷àñó ïîêàçàëè íàÿâíiñòü äëÿ íå¨ ïîçäîâæíiõ êîëèâàíü ç ÷àñòî òîþ,
ùî âäâi÷i ïåðåâèùó¹ ÷àñòîòó êîëèâàíü îñöèëÿòîðà (ðèñ. 8). Â iáðàöi¨
âíóòðiøíüî¨ òðóáêè ìîæíà ïîÿñíèòè ÿê âèêëèêàíi êîëèâàííÿì è ñè-
ñòåìè çàãàëîì: ó êðàéíiõ òî÷êàõ êîëèâàëüíîãî ðóõó íà âíóòði øíié
øàð ÄØÍÒ äiÿòèìå íåîäíîðiäíà ïî îñi ÍÒ ñèëà Âàí-äåð-Âààëüñà ,
ÿêà ñïðè÷èíÿòèìå äåôîðìàöiþ âíóòðiøíüî¨ ÍÒ. Ðîçòÿã òðóáêè âiä-
áóâà¹òüñÿ äâi÷i çà ïåðiîä, à òîìó ÷àñòîòà íàâåäåíèõ ó òðóáöi êîëè-
âàíü ðiâíà ïîäâiéíié ÷àñòîòi îñöèëÿòîðà. Àíàëîãi÷íå âiäáó âà¹òüñÿ i
äëÿ çîâíiøíüîãî øàðó. Îïèñàíå ÿâèùå çóìîâëþ¹ ïåðiîäè÷íó ïî âå-
äiíêó àìïëiòóäè êîëèâàíü ñèñòåìè ÿê öiëîãî.

Ðèñ. 8. Äîâæèíà âíóòðiøíüî¨ ÍÒ ó çàëåæíîñòi âiä ÷àñó.
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