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MODELOWANIE DRGAN W NANORURKACH WEGLOWYCH

W pracy przedstawiono przegid podejs¢ stosowanych w analizie gstotliwosci drgan wiasnych jedno- i wieldciennych
nanorurek weglowych. Modele drgai swobodnych nanorurek podzielono na modele kontinum, modele oddziatyw& oraz
modele strukturalne uwzgkdniajace oddzialywania me¢dzyatomowe. Pokazano mdiwosci zastosowania poszczegdlnych
modeli w celu uzyskania cegstotliwosci drgan wlasnych w r@&nych kierunkach oraz wykorzystanie tych informacji w oszaco-
waniu efektywnych wiaciwosci sprezystych. Znajomasé czestotliwosci drgan wiasnych nanorurek jest szczeg6lnie waa
w przypadku wykorzystania ich w nanoelektronice, naomaszynach i nanokompozytach. Budowa poprawnych rdeli teore-
tycznych pozwala na szybkie okrédenie wiasciwosci badanych struktur.

Stowa kluczowe: nanorurki w eglowe, czstotliwosci drgan wlasnych, modelowanie

MODELING OF VIBRATIONS IN CARBON NANOTUBES

In the present paper the theoretical modeling of genfrequency extraction of single- and multi-wallectarbon nanotubes
has been described. The knowledge of the vibratiohbehavior of the carbon nanotubes is very importahin the case of possi-
ble using them in the nanoelectronics, nanocomposi and nanodevices. Generally, the models have begivided into conti-
nuum, atomic and structural-atomic models. In the ontinuum modeling review a beam and shell models @arbon nanotubes
have been analyzed. From the use of the beam mode¢ flexural eigenfrequencies and modes can be olniad whereas from
the shell model the radial, axial and circumferentil eigenfrequencies and modes can be observed. Fréine engineering point
of view using the atomic models has been not sufinit because of the scale and time limitation andhifact these models have
been used only in the short carbon nanotubes anaigs Nowadays in the dynamic analysis of nanostructas the structural-
atomic approaches basing on the continuum mechaniesd molecular dynamics have been developed. Theageetry of nano-
tube and the interatomic interactions have been tadn into account in the structural-atomic models wheeas in the continuum
models these effects have been neglected. The tgbieigenfrequencies of nanotubes are on the levdlteraherz values and de-
pends on the boundary conditions. The noncoaxial bration of multi-wall carbon nanotubes has been enipasized.

Keywords: carbon nanotubes, eigenfrequencies, modeling

WPROWADZENIE

W ostatnich latach, z wykorzystaniem #wosci, riatéw. Konieczny jest dalszy rozwdj badaad nowo
jakie daje wspdiczesna technika, dokonano odkrycigoznanymi strukturami, m.in. takimi jak CNTs, oraz
kolejnej odmiany alotropowej ¢gla, a mianowicie mozliwosciami ich wykorzystania w nowych materia-
fulerendw (ksztait kulisty) i nanorurek eglowych tach kompozytowych. Odkryte w ostatnich latachlstru
(ksztalt cylindryczny) [1, 2]. Od czasu odkrycianna tury oferup wiele maliwosci zastosowania, jednak
rurki weglowe (CNTs) g jedm z najintensywniej bada- ciagle jeszcze znajdaijsic w fazie rozwoju i wymagaj
nych struktur wglowych. Szerokie zainteresowaniepoprawy technologii wytwarzania. Intensywne badania
nanorurkami wglowymi zwiazane jest z ich wytko- eksperymentalne zmierzap do identyfikacji wiéci-
wymi wiasciwosciami mechanicznymi, chemicznymi, wosci mechanicznych i zachowania nanorureégloe-
elektrycznymi, magnetycznymi i optycznymi, ktorychwych dotycz m.in. okrélenia modutu Younga, modutu
nie posiadazaden z innych znanych materiatow konKirchhoffa, wyboczenia i drga Przeghd wiaciwosci
strukcyjnych. Wihéciwoici te zaléa od konfiguracjii CNTs mana znaléé¢ m.in. w pracach [1-4]. Zastoso-
nanorurek i zmieniaj si¢ drastycznie w zal@osci od wanie CNTs wymaga znajorm wielu wiasciwosci
tego, czy rozwzamy nanorurki jedno- (SWCNTSs) lub tychze struktur, w tym take czstotliwosci drga wia-
wieloscienne (MWCNTSs). Aby spetticoraz weksze snych i poszczegoinych form drgalest to szczegélnie
wymagania stawiane nowoczesnym maszynom, nigezne w przypadku zastosowania nanorurek w nano-
wystarczy ju korzystanie ze znanych dotychczas matenechanicznych uszlzeniach, takich jak: czujniki,
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oscylatory, nanozegary, ktérych ceatharakterystycz- tych materialowych CNTSs, takich jak: modut Younga,
na jest czstotliwos¢ oscylacji. Pomiary drgapozwala- srednica, diugéc, gestas¢, efektywna grubg& scianki
ja na szybkie i doktadne scharakteryzowanieseit@o- i oddziatywania van der Waalsa. W modelu tym okre-
sci mechanicznych badanych nanostruktur i nanokordlane § przemieszczenia poprzeczne, tzn. formy firga
pozytow. Wykazano [5],zi czestotliwosci drgai wha- i czestotliwosci drgah gietnych.
snych mana wykorzystd do okrdlenia modutow W analizie nanorurek o niskim stosunku disgalo
sprzystasci i wspotczynnikow ttumienia dla nanorureksrednicy wykorzystuje si teore belek Timoshenki,
weglowych i ich nanokompozytow. uwzgkdniajca efekty poprzecznegiinania. Efekty te
W pracy zaprezentowano przagl podej¢ teore- moga byé istotne w przypadku wysokich gztotliwosci
tycznych wykorzystywanych w analizie dfgawobod- rezonansowych poszczegolnych nanorurek w strukturze
nych jedno- i wieléciennych nanorurek gglowych. wielosciennej [6]. W modelu belki wedtug teorii Ti-
W poszczegoélnych  rozdziatach  scharakteryzowarmoshenki przemieszczenia poprzeczméx, t) i kat
modele kontinuum, modele oddzialyfvamiedzyato- obrotu elementu normalnego do osi belki, t) spowo-
mowych i modele strukturalne uwzdhiajce oddzia- dowane zginaniem belki mpa zapisa dwoma spre-

tywania medzyatomowe. zonymi réwnaniami:
, -KG % 6_W A62_W
MODELOWANIE DRGAN NANORUREK ox  0x2 ot?
WEGLOWYCH
Obecne kierunki w badaniach nad nanorurkami KGA{(& aWJ ¢ ()
weglowymi wskazuj na rosace zainteresowanie drga-

niami i rozprzestrzenianiemesfal [3, 5, 6] ze wzgidu
na ré&norodne meliwosci wykorzystania CNTs
w nanoelektronice czy nanogdzeniach. Budowa
modeli teoretycznych mggych na celu oké&enie cz-
stotliwosci drgaa wkasnych i ksztattéw poszczegélnych
faz drga jest wana z kilku powoddw. Midzy innymi
znajomd@¢ czestotliwosci drgar wlasnych wraz ze sta-
tymi materialowymi w sposéb gmedni pozwala okre-
sli¢ efektywny modut Younga. @ztotliwos¢ oscylacii
jest take spraw kluczows w nanomechanicznych
urzadzeniach, takich jak np. rezonatory [5, 6].c6b-
tliwosci drgar wkasnych typowej nanorurki jedécien-
nej swobodnie podpartep sna poziomie GHz, nato-
miast przy innych typach podparcia mogegat rzedu
THz [6]. W literaturze w modelowaniu dngawobod-
nych nanostruktur spotykaeskilka modeli. Generalnie
mozna je podzieli na: modele kontinuum, modele
oddzialywa migdzyatomowych oraz modele struktu-
ralne uwzgtdniajgce oddziatywania mdzyatomowe.
W modelach kontinuum nanorurkaglowa przyblia-
na jest za pomac belki [3, 7-17] lub powiloki
cylindrycznej [18-22]. Modele oddziatywramiedzy- *w %w
atomowych korzystaj z dynamiki molekularnej [3], El— +pA— =0 (2)
podczas gdy modele strukturalne z oddziatywaniami ox ot
migdzyatomowymi [23-27] dcza w sobie mechank gdzie:E - efektywny modut Younga belkl, - moment
kontinuum i potencjaty oddziatywia migdzyatomo- bezwladnéci belki wzgkdem osi obajtnej, A - prze-
wych. kréj belki, p - gestas¢ belki, x - wspéirzdna osiowa
belki, t - czas,w(x, t) - przemieszczenia poprzeczne
belki. Bazujc na rownaniu (2), uzyskano zahes¢ na
MODELE KONTINUUM czestotliwosci drgar wiasnych dla nanowtékien w wa-
runkach drga gietnych w postaci:

gdzie:E - efektywny modut Younga belki,- moment
bezwitadnéci belki wzgkdem osi obajtnej, A - prze-
kroj belki, G - modut Kirchhoffa,K - wspétczynnik
scinania zaleny od geometrii przekrojup - gestas¢
belki, x - wspo6trzdna osiowa belkit - czas, dles=1 -
drgania sketne, a dlas = 0 - drgania gine. W pracy
[7] uzyto podwojnego modelu belki Timoshenki opisu-
jacego ruch wewgtrznej i zewrtrznej rurki w dwu-
sciennej nanorurce gglowej. Nasgpnie analizowano
efekty porzecznegaicinania przy cgstotliwosciach
propagacji fal rgdu THz. Stwierdzono,zize wzgédu
na istnienie wzgddnego ruchu poradzy rurkami
w dwusciennej nanorurce gglowej przy wysokich
czestotliwosciach  model belki  uwzgbiniajacy po-
przecznescinanie jest bardziej odpowiedniznimodel
belki eulerowskiej. Ci sami autorzy [8] wykorzystal
réwniez model belki Timoshenko do analizyestotli-
wosci drgax krotkiej] SWCNT.

Rownanie ugicia belki eulerowskiej mma zapiséa
W nastpujacy sposob:

Modele belkowe

W modelach belkowych wykorzystujessibwnania ( ) El %
ugiecia belki eulerowskiej dla smuktych nanorurek nT o2 pA
weglowych lub réwnanie belki Timoshenki dla krétkich
nanorurek. Przégie z modelu kontinuum belki na mo-gdzie: L - dugai¢ belki, n - numer formy drga, f, -
del nanobelki odbywa sipoprzez wykorzystanie sta- czestotliwosé dla n-tej formy drga w Hz. Dla nanoru-

®3)
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rek osrednicy wewntrznejD,, i zewretrznejD, rowna-
nie (2) jest nagpujace:

_ (2]’ ( (4)

n

8rL?

E(D2 + DV%)J}/2
p

Réwnania (3) i (4) wykorzystywane go okrdlenia

stotliwosci byty na poziomie THz. Niewspoétosiow®
struktury pojawita s przy wyzszych cgstotliwosciach

drgar wielosciennych nanorurek gglowych i w efek-
cie spowodowala rozbicie wspotosiosed struktury
przy bardzo wysokich estotliwosciach. Autorzy pod-
kreslili, 1z efekt ten mee istotnie wpltywa na wigci-

wosci elektryczne i optyczne CNTs. Podobne péclej

efektywnego poprzecznego modutu Younga CNTéwzgkdniajace oddzialywania van der Waalsa w przy-
z pomiaru cgstotliwasci drgan whasnych oraz do osza- padku analizy drga poprzecznych dwisiennej CNT

cowania cestotliwosci drgai nanorezonatoréw. Wielu
autoréw [3, 5, 9] zwraca uwaga zaleénos¢ otrzyma-
nych wartdci czestotliwosci od przygtych warunkéw
brzegowych.

Model pojedynczej speystej belki wykorzystywa-
ny jest zaréwno do analizy dnggedno- [3, 6] i wielo-

zaprezentowano w pracy [15]. Oddzialywania van der
Waalsa opisano tutaj za pomopotencjatu Lennarda-
-Jonesa. Autorzy rowniewykazali niewspotosionsd
wszystkich form drga (drgania g prawie wspoétosiowe
tylko w pierwszej formie), a amplituda drgawe-
wnetrznej nanorurki jest wksza nt nanorurki ze-

sciennych [5] CNTs, przy czym w modelu struktuwnetrznej. Zhang i in. [16] analizowali DWCNT
wielosciennych zaktada sjze wszystkie rurki pozosta- W warunkachéciskania i stwierdzili, 2 wzrost sitysci-
ja wspotosiowe w trakcie deformacji [10, 11]. Jedimak skapcej powoduje redukej czstotliwosci. W pracy
takie podejcie do analizy drgawieloéciennych nano- [17] analizowano rozprzestrzenianiee $az w nano-
rurek weglowych nie jest korzystne ze wedu na strukturach, baze¢ na modelu belkowym i widmo-

ztozoncs¢ analizowanej struktury. Model
uwzgkdnia wzgkdnych wewstrznych drga struktury
wielosciennej. Obecnie prace analizcg drgania wie-
losciennych nanorurek bazupa pracy [12], w ktorej
w opisie deformacji MWCNT uwzgtniono prze-
mieszczenia mdzywarstwowe. W modelu tym kda
Z rurek pocatkowo wspotosiowej struktury wietgien-
nej opisywana jest jako pojedyncza belka, acaigi
wszystkich gsiednich nanorurek powZane § oddzia-
tywaniami van der Waalsa. Yoon i in. [13, 14], opie

jac sk na pracy [12], analizowali drgania wielo-

sciennych  nanorurek &glowych, wykorzystuc
N-sprzzonych réwna na ugécie belki zawierajce sity
oddzialywa van der Waalsa, gdzid oznaczato ilé&c

nanorurek w strukturze wieloiennej drgajcych
w jednej ptaszczinie [12, 13]:

clw, —w] =El, aalvxl + pﬂ%.
G (W, —wW,] —¢[w, —w] = El, 5;)\(/Z2 + pA, 6;\/;/2
—CnaalWy —Wy] = Ely 0;\:\:,\, +pA G;Z\ZIN (5)

gdzie:wj(x, ) = 1, 2..N) - ugkcie j-tej nanorurki,A
i l; - przekrdj i moment bezwtadéa j-tej nanorurki,

N - najbardziej zewgtrzna nanorurka, modut Younga

E = 1 TPa (dla efektywnej grubd pojedynczefcianki
nanorurki réwnej 0,35 nm), egtas¢ = 1,3 glcm.
Wspotczynnik oddziatywa van der Waalsa; (j = 1,
2...N-1) mazna oszacowanastpujaco [12]:

2000% (2R,)
c.=——7

j S erg/cn

(6)
gdzie:d = 0,142 nm,R - wewrgtrzny promié j-tej
rurki. Yoon i inni wykazali brak wspétosiowoi

w drganiach nanorurki wiedciennej, a uzyskane ¢z
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ten niewych elementach skezonych.

Model powtokowy

W modelu powlokowym drgaswobodnych nano-
rurki weglowej przejcie z modelu makropowtoki na
model nanopowloki odbywaespodobnie jak w modelu
nanobelki poprzez wykorzystanie statych materiato-
wych opisugcych nanorurk. Zastosowanie modelu
powlokowego pozwala na uzyskanie estotliwosci
drgaa wlasnych badanej nanostruktury w kierunku
wzdtuznym (osiowym) i promieniowym (obwodowym).
W pracy [18] zastosowano model sprstej powtoki
w analizie drga wielosciennej nanorurki. Autorzy
podkrélili, iz micdzywarstwowe sity van der Waalsa
silnie wptywap na formy drga promieniowych dla
wielosciennych nanorurek o dych srednicach, nato-
miast ich wptyw na formy drgawzdtwnych i obwo-
dowych jest w praktyce nieistotny. Wang i in. wgya
[19] przedstawili uproszczony model powtokowy, ktér
zastosowali w analizie wyboczenia i ¢stotliwosci
drgax wiasnych.

a -y -
£ TN
{ P 1
! TN ‘4
\\;1_ -_J/ N
C " d /./-_"' B
¢ 3 - N
‘ ¥ T )
* e § .
AN b ! b
o ks /./

i g

Rys. 1. Propagacja fal w kierunku promieniowym SI&CNT (promié
wewretrzny R, = 2,0 nm)

Fig. 1. Radial wave propagation in SWCNT (innetiuaR,, = 2.0 nm)
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Model cienkdciennego cylindra zostat zastosowanyach wynika z faktu,z grubag¢ powtoki cylindrycznej
przez Mahana [20] do analizy form dig@dndciennej nie jest teoretycznie oldiana. Z analizy ksztaltu po-
CNT w niskich cegstotliwosciach. Prowadzona analizaszczegélnych form drgawida, iz formy pierwsza
dotyczyta drga poprzecznych, obwodowych i wzdlu idruga dotycz drgaxr gietymi, trzecia promieniowych,
nych. Mitra i Gopalakrishnan analizowali drganisosw a czwarta osiowych (rys. 3). Wykorzysicj model
bodne jedno- [21] i wiekziennej [22] nanorurki vwg-  strukturalny z oddziatywaniami w pracy [27], okie
lowej, wykorzystujc model zigonej powloki no, na podstawie uzyskanychestotliwosci drgar wha-
uwzgkdniajacy oddziatywania van der Waalsa i symusnych, wartéci efektywnego modutu Younga w kie-
lacje propagaciji fal z gyciem widmowych elementéw runkach wzdhanym i obwodowym dla SWCNT.
skaiczonych w warunkach zmiany estotliwosci
i czasu. Analiza cgtotliwosci drgan whasnych jedno-
sciennych CNTs z mnymi srednicami wykazataze
czestotliwos¢ spada liniowo ze wzrostendrednicy
CNTs. Na rysunku 1 zaprezentowano rozprzestrzenia-
nie sk fal w kierunku promieniowym dla jedécennej
CNT.

MODELE ODDZIALYWAN MIEDZYATOMOWYCH
| MODELE STRUKTURALNE
Z ODDZIALYWANIAMI MIEDZYATOMOWYMI

Prezentowane povigj modele kontinuum zakladaj
ciagly rozklad sztywnéci i masy i niestety nie
uwzgkdniajp atomowej struktury CNTs. Podeje
uwzgkdniajace oddziatywania mdzyatomowe w ana-
lizie drgax nanostruktur wykorzystuje dynamgiknole-
kularm [1, 3, 6]. Zastosowanie tej metody daje doktad-
ne rezultaty, ale jest dasSwciazliwe i ograniczone do
analizy krétkich nanorurek ¢glowych. W celu pal-

czenia modeli kontinuum z modelami oddziaMwaR s. 2. Formy drgadia SWCNT (rad gérmy) i DWCNT (rad dolny)
rozwijane § modele strukturalne uwzglniajce od- Y Nanorﬁrki%%ustmnme utwi:}dfoney A Y

dziatywania mtdzyato_m_owe Zaproponowane w prac)f:ig. 2. Mode shapes for SWCNTS(fow) and DWCNT (¥ row).
[23], a nasfpnie rozwingte w [24]. W modelach tych Nanotubes rigidly clamped on both ends
nanoskopowa rurka gglowa przedstawiana jest jako
makroskopowa struktura ramowa. W celu otrzymania
wymaganych parametréw do analizy strukturalnej-usta
lono zwhzki pomidzy obliczeniami wynikajcymi

z chemii molekularnej i z mechaniki strukturalngjo-
dele strukturalne z oddziatywaniami pozwalagyska
wszystkie maliwe formy drga. W pracy [25] wyko-
rzystano powyszy model, aby okéli¢ czestotliwosci
drgaa wlasnych i formy drga dla jedno- i dwecien-
nych nanorurek wglowych. W prezentowanej pracy
okreslono wplyw $rednicy rurki, dtugéci i warunkéw
brzegowych na exstotliwos¢ drgar wiasnych. Na ry-
sunku 2 zaprezentowano formy digala SWCNT

i DWCNT. Wyniki analizy drga SWCNT typu arm-
chair i zigzag jednostronnie utwierdzonej i swokliedn
podpartej bazape na modelu strukturalnym z oddzia-
tywaniami midzyatomowymi przedstawiono w pracy
[26]. Prezentowane egtotliwosci drgar wlasnych dla
struktury armchair byly generalnie wsze ni dla
struktury zigzag.

Autorzy podkrslili duza rozbieznos¢ w wartgciach
otrzymanych cgstotliwosci w porownaniu do warkei Obliczenia teoretyczne modutu Younga dla nanoru-
uzyskanych z modeli kontinuum, przy czym prezentagek weglowych wedtug rénych modeli wykazuj bar-
wane czstotliwosci 3 wyzsze nk te otrzymane z teorii dzo duy rozrzut i wynosz od 0,94 [28] do 5,5 TPa
drgar. Prawdopodobnie efiica w uzyskanych rezulta- [29], natomiast wartei uzyskane z analizy dwiad-

[F [ s3] [4]] (EiN]
Rys. 3. Pierwsze cztery formy dfgdla SWCNT swobodnie podpartej
Fig. 3. Mode shapes of a free-free SWCN¥-41 mode)
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