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I1. Plan pracy

1. Charakterystyka fulerenéw i nanorurek weglowych pod katem elektrycznym

2. Nanokompozyty weglowe typu nikiel-wegiel, pallad-wegiel

3. Analiza symulacyjna wtasnosci elektronowych i widmowych. Charakterystyka
narzedzi programu HyperChem.

I1I. Cel pracy

Celem pracy jest zapoznanie sie z budowa i wtasciwosciami struktur weglowych
oraz wykonanie analiz symulacyjnych wybranych struktur w programie
HyperChem
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Wstep

W 1959 roku stynny fizyk-noblista Richard Feynman, stowami historycznej juz dzis
maksymy: ,Tam na dole jest mnostwo miejsca” (ang. ,There’s plenty of room at
the bottom”) [2], wypowiedzial sie o mozliwosci budowania obiektéw atom po
atomie. Proces ukladania atomow nastepcy Feynmana nazwali bardziej uczenie:
,fizyczna mechanosynteza”. Bezposrednim skutkiem tego pomystu byta wizja
mikroskopijnego urzadzenia, chwytajacego atomy i uktadajacego je wedtug
zadanego programu. W ten sposéb narodzila sie nanotechnologia.

Nanotechnologia to nowoczesna szeroka dziedzina nauki, stwarzajaca szerokie
mozliwosci. Pojecie to jest najczesciej definiowane jako otrzymywanie i
zastosowanie struktur, ktérych co najmniej jeden wymiar jest wyrazany w



nanometrach. Najczesciej, wymiary tych struktur zawieraja sie w przedziale od 1
do 100 nm (rzadziej do kilkuset nm) [25]. Pod pojeciem nanotechnologia
rozumiemy materiaty, techniki i urzadzenia funkcjonujace na poziomie ,nano”.

Dziedzina ta wysuwa sie obecnie na prowadzenie wsrdd najintensywniej
rozwijajacych sie kierunkéw badan. Przyczyn jest kilka:

= nanometria przejawia nowe wtasciwosci, inne niz przy rozmiarach
charakterystycznych dla morfologii ciata statego,

= w nanoskali pojawiaja sie nowe zjawiska, nieznane w przypadku obiektow
mikrokrystalicznych,

= rozwdj fizykochemii ciala stalego zmusza do poszukiwan coraz mniejszych
i sprawniejszych nanouktaddow elektronicznych - nosnikéw pamieci,
rezystorow, tranzystoréw czy kondensatorow: zgodnie ze sprawdzajaca
sie prognoza o dwukrotnym zmniejszaniu sie procesoréw co okoto 3 lata,

» ogromny postep w rozwoju technik komputerowych umozliwiaja dzis
teoretyczne rozwazania dotyczace wilasciwosci modelowych uktadow
nanometrowych [2].

Jednym z bardziej znanych pierwiastkéw wykorzystywanych w nanotechnologii
jest wegiel, ktory znajduje sie na czwartym miejscu najczesciej wystepujacych
pierwiastkow we wszechswiecie, po wodorze, helu i tlenie. Z ponad 15 mln
znanych dzi$ zwiazkéw chemicznych, przyttaczajaca wiekszos¢ to zwiazki wegla.
Jest obecny we wszystkich organizmach zywych. Tym bardziej istotne staje sie
prowadzenie badan nad nowymi formami i zwigzkami wegla, ze wzgledu na ich
interesujace wtasciwosci oraz mozliwosci praktycznych zastosowan w wielu
dziedzinach nauki i techniki.

Celem niniejszej pracy jest zapoznanie sie z budowa i wlasciwosciami popularnych
nanostruktur weglowych oraz wykonanie analiz symulacyjnych wybranych
struktur weglowych w programie HyperChem.

W rozdziale pierwszym przedstawiona zostata charakterystyka grupy
nanomateriatow, jaka stanowia fulereny i nanorurki weglowe. Omoéwiona zostata
historia ich odkrycia, budowa i najwazniejsze wtasciwosci fizykochemiczne.
Zostaly réwniez opisane podstawowe sposoby otrzymywania tych struktur.

W rozdziale drugim scharakteryzowane zostalty wybrane nanokompozyty weglowe
typu nikiel-wegiel oraz pallad-wegiel oraz opisane zostaly mozliwosci ich



wykorzystania.

Rozdziat trzeci natomiast zawiera analize symulacyjna wtasciwosci elektronowych
i widmowych wybranych struktur nanoweglowych z wykorzystaniem programu do
obliczen kwantowo-mechanicznych HyperChem.
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