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1. Uvod

Nanocevi (angl. nanotubes): kategorija
nanomaterialov in sinteznih tehnologij izdelave

Vecinoma so osnovni gradniki cevi ogljikovi atomi
-> sinteza -> karbonske nanocevi (angl. carbon

nanotubes - CNT)

Razmerje med dolzino in premerom cevi (cilindra)
je velikostnega reda 108, premer cevi velikostnega
reda nanometra

Dve osnovni vrsti cevi:

— enostenske cevi (angl. single walled nano tubes
- SWNT)

— vecstenske cevi (angl. multi walled nano tubes
- MWNT)

12. Nanocevi




rza v Ljubljani
ulteta za racunalnisivo
in informatiko

« Karbonske nanocevi: vsak atom je s kemijskimi
vezmi povezan s svojimi tremi sosedi (simetricnost
in homogenost vezave) z sp2 vezmi (mocnejse od
sp3 vezi, ki jih najdemo npr. v diamantih)

- Razporeditve sosedov vodijo v razlicne nacCine vezav
-> doseganje razlicnih kineticnih, trdnostnih (angl.
space elevator), termoprevodniskih in nenazadnje
elektricnih prevodniskih lastnosti ,cevi"
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2. Enostenske cevi

 Osnovna parametra arhitekture cevi: n,m
* Tri vrste SWNT:

e Nn=m: “armchair” tip

e m=0: “zig-zag” tip

e Vvsi ostali pari n,m: “chira
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- Matematicni zapis formacije _ sk sk
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« Razvojni motivi -> izboljsani materiali
— Velika trdnost
— Toplotna odpornost (do 700 st.C ob prisotnosti kisika)
— Toplotna prevodnost

— Posebne elektriche znacilnosti:
« Izredno dobre prevodnosti el.toka (upornost 10-°ohm/m)
« Enosmernost kanala: tok elektronov mozen le vzdolz osi cevi

« Vpliv vezave na elektricne znacilnosti SWNT-CNT
— n=m (armchair): Cisti prevodnik (angl. metallic) z 103 vecjo
gostoto elektricnega toka od klasicnih prevodniskih medijev

— n-m je veckratnik Stevila 3: polprevodniki z majhno pasovno
vrzeljo

— Ostale relacije med n in m: znacilnosti klasi¢nih
polprevodnikov
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« Procesna struktura: prevodniske in polprevodniske
nanocevi (=kombinacija razlicnih nanocevi)

« Iz NCT izdelani ze prvi FET tranzistorji (IN-VIVO
delovanje v kontekstu temperature)

« Slabosti:
— Majhne proizvodne zmoznosti
— Cena 2010: 50 USD/gram
— Moznost toksicnosti materialov

— Problematika spajanja cevi v kompleksnejse
strukture
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3. Razpolozljiva orodja

« NanoTubeModeller (zgolj strukturno orodje za
nacrtovanje arhitektur posamezne nanocevi)

« CoNTub v.2.0 (poleg nacCrtovanja posameznih nanocevi
omogoca tudi njihovo povezovanje)

« Nanorex Inc. (Sirsa paleta orodij)

« Ascalaph Designer (univerzalno orodje za molekularne
simulacije)

« Tubegen (generator struktur nanocevi)

« Materials Studio 5.5. (modeliranje in evaluacija
materialov),

« Atomistix Virtual NanoLab and Atomistix ToolKit (orodje
za simulacijo in analizo fizicnih in kemijskih lastnosti
nanomaterialov).
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