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1. Bevezetés

Két kvantumkémiai rendszer AE kolcsOnhatdsi ener-
gidjat az un. szupermolekula mddszerrel egyszerti
kiilonbségképzéssel szamithatjuk ki:

AE = Esp—Ejs — Ep, (D

ahol E,4 ill. Ep az izolalt A ill. B alrendszerek energi-
aja, Eqp pedig az Osszetett rendszer energidja. Hasonld
képleteket irhatunk fel tobb mint két kdlcsonhat6 alrend-
szer esetére.

A fenti kolcsonhatdsi energia tobbféle, egymastol fizikai
ill. kémiai szempontbdl jelentSsen kiilonb6z6é komponens-
re bonthat6. Ha az alrendszerek toltottek, a Coulomb-
kolcsonhatds domindl, amely a tdvolsdg reciprokdval
csokken, tehat igen hosszu hatétavolsagi®. Ha semleges
rendszerekkel foglalkozunk (ebben a cikkben ezt tessziik),
az elektrosztatikus jellegli kolcsonhatdsok koziil csak ma-
gasabb multip6l kolcsonhatasok 1épnek fel, amelyek gyor-
san lecsengenek a tdvolsaggal (a dipdl-dip6l kolcsonhatds
pl. a tdvolsdg harmadik hatvanydval csokken).

Az elektrosztatikus kolcsonhatdsok j6 kozelitéssel
leirhaték egyelektron modellekkel (pl. a Hartree-Fock
modellell). Vannak azonban olyan effektusok, ame-
lyekrSl csak az elektronrendszer korreldlt mozgéasanak
figyelembevételével tudunk szdmot adni. Ilyen pl. a
diszperzid, amely szemléletesen sz6lva abbdl szarmazik,
hogy az egyik rendszer elektronsiriiségének fluktuicidja
(ami  dip6lmomentum-fluktuaciét jelent) pillanatnyi
dipélmomentumot indukdl a masik rendszerben, s ezek a
pillanatnyi dipélusok vonzdk egymast. Ez a kdlcsonhatas
a tdvolsdg hatodik hatvanydval csokken.

Az (1) formula elvben mindezen kolcsonhatasokat tartal-
mazza, feltéve, hogy a benne szerepld mennyiségeket ele-
gendd pontossaggal szamitottuk ki. A gyakorlatban a for-
mula alkalmazdsa feltételezi, hogy az energia kiszamitasat
mind az izolalt, mind az Osszetett rendszerre el tudjuk
végezni.

Ebben a dolgozatban azzal az esettel foglalkozunk, amely-
ben a vizsgalt rendszerek olyan nagyok, hogy az izolalt
rendszerek energidja még kiszdmithat6, de az Osszetett
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rendszeré mar nem. Tegyiik fel példaul, hogy akkora
komputerrel rendelkeziink, amely — egy bizonyos kvan-
tumkémiai médszert alkalmazva — mondjuk 3000 atomot
képes befogadni. Ekkor két, egyenként 2000 atombdl
all6 nanocsé darab kiilon-kiilon még befér a géplinkbe, de
a 4000 atombdl all6 osszetett rendszert mar nem tudjuk
targyalni.
Ilyenkor lehet segitségiinkre a kvantummechanikdban
széles korben alkalmazott kozelitd eljards, a Rayleigh-
Schrodinger féle perturbaciészamitas'. Ennek alapjan
két rendszer kolcsonhatdsi energidjdra egyelektron
kozelitésben az aldbbi misodrendi becslés adodik:
AE?D - _ Z Z WaaWei )
icAkep & —E&i
+  {ugyanez A és B felcserélve},

ahol i betoltott, k pedig virtudlis molekulapalyat jelol,
ezek energidi € és g, Wy pedig a kolcsonhatés
matrixeleme. Lathatd, hogy a masodrendd kolcsonhatési
energia kiszamitdsahoz elegend$ az izoldlt A és B rend-
szerek molekulapalydinak, ezek energidinak, valamint a
kolcsonhatési operatornak az ismerete.

A fenti képlet akkor ad j6 eredményt, ha a szamldléban
szerepld W, matrixelemek kicsik, a nevez&ben 1évo g, —¢€;
energiakiilonbségek pedig elég nagyok. Az elsd feltétel
gyakran teljesiil, a nanocsé-nanocsé kolcsonhatasok
esetében mindenképpen ez a helyzet. Gond lehet azon-
ban az energianevezdkkel. Ha a kdlcsonhatdsban résztvevd
mindkét nanocs6 fémes, a Fermi nivo kozelébe es6
energiaszintek kiilonbsége rendkiviil kicsi szam, igy a
fenti képlet alkalmazhatatlannd valik. Az aldbbiakban
megvizsgiljuk, hogy az igen kicsiny, de nemzérus® ener-
gianevez8k jelenléte esetén milyen lehetéségiink van a
kolcsonhatdsi energia kiszdmitdsara.  Hangsilyozzuk,
hogy a kvantumkémia standard fegyvertira ennek a
probléménak a megolddsara nem kinél lehet&séget.

A bevezetés lezarasaképpen széljunk néhany szt a dol-
gozatban ismertetett munka hatterér6l. Latni fogjuk,
hogy egyszeri, gyakorlati feladatok — mint pl. két
nanocs6é kolcsonhatdsi energidjanak kiszdmitdsa — igen
konnyen vetnek fel olyan problémakat, amelyek nem
oldhatéak meg kordbbrol ismert, standard modszerekkel.
Ezért vagy elméleti jellegli alapkutatdsi feladatot kell
elvégezniink, vagy olyan, kordbban masok 4ltal megoldott

YA pontosan 0 energianevezSk esete a standard degenerilt per-
turbdcidszamitds segitségével targyalhato.



feladat eredményeit kell felhasznalnunk, amelyet nem a
mi problémank inspiralt, hanem mas okbdl, esetleg puszta
kivancsisdgbdl hajtottak végre. Ez a tapasztalat nagyon
ltalanos, nem csak a mi probléménkra jellemz8: Rontgen
sem fedezte volna fel a réla elnevezett sugarakat, ha valaki
azt a feladatot adja neki, hogy vilagitsa at az emberi testet...
Erdemes erre gondolni olyankor, amikor az alapkutatés
fontossagat megkérddjelezd kijelentéseket hallunk.

2. A modell

Nanorendszerek kozti kolcsonhatdsok lefrasa céljabol
tekintsiik az aldbbi modellt. Mindvégig feltételezziik, hogy
az egymadssal kolcsonhatd csoportok kémiai szempontbdl
konjugélt rendszereknek tekintheték. Ezek koziil is ebben
a cikkben kizdrélag szén atomokbdl all6 rendszerekkel
foglalkozunk.

e Az izoldlt alrendszereket els6szomszéd kozelitésben,
egyelektron modellben irjuk le. Minden atomon
csak egyetlen elektron hatdsit vessziik figyelembe,
és egyetlen bazisfiiggvényt valasztunk. Ez a
fliggvény egy, a konjugdlt rendszer feliiletére
merSleges orientacidji 2p tipusi atompalya. Ha
az elektronkolcsonhatds explicit figyelembevétele
elkeriilhet6, maradhatunk az altalanositott Hiickel
modell mellett®. Ellenkezd esetben az atomokon,
esetleg a szomszédos atomok kozott figyelembe
kellene venniink az elektronok taszitdsat (Hubbard
vagy kiterjesztett Hubbard modell).

e Az alrendszerek kozotti vonzé jellegli elektroszta-
tikus kolcsonhatdsok, a penetrdcid, a kinetikus
kolcsonhatds 4atlagos leirdsdt a Hamilton métrix
megfeleld helyére irt tdivolsag- és orientaciofiiggd tag-
gal vessziik figyelembe:

tw = to S - 3)

Itt Sy a p és v indexekkel jeldlt atomokon centralt
2p, pélydk atfedési integrdlja. A kolcsonhatds
amplitdddjat  skdldzé6 ¢y konstans a modell
paramétere. ~ Egy mdsik paraméter az S,y in-
tegralok kiszamitdsdhoz sziikséges, a 2p, palyak
alakjat meghatdrozé tin. Slater-exponens. Ezeket
pontosabb szdmitdsok alapjan vagy kisérleti adatokat
felhaszndlva, illesztéssel hatdrozzuk meg.

e A rovid hatétavolsagu atfedési taszitas és a vonzo jel-
legii diszperzids kolcsonhatds leirasara egy Lennard-
Jones tipusi 6-12-es (van der Waals) potencialt
vezetiink be.

€Az éltalanositas sz0 itt arra utal, hogy az alrendszerek nem feltétleniil
sik alkatuak, mint azt az eredeti Hiickel elmélet feltételezi.

A fenti modell alapjan az elvégzendd feladat elvileg
az volna, hogy a teljes nanorendszer Hamilton matrixat
felépitjiik és diagonalizéljuk, és az energidt mint a betoltott
molekulapalyédk energidinak Osszegét szadmitjuk ki. Ehhez
az energidhoz additiv korrekcidképpen adjuk hozza a
van der Waals energiat. Ennek a feladatnak a legne-
hezebb része a Hamilton matrix diagonalizdldsa. Ha a
nanorendszer mérete tdl nagy, ez lehetetlenné valik, mert a
szamitds memoriaigénye a matrix méretével négyzetesen,
az elvégzend6 miveletek szdma pedig kobosen novekszik.
Ilyenkor siet segitségiinkre a perturbacidészamitds, amely
szerint a kolcsonhatdsi energiat masodrenddi kozelitésben
a (2) egyenlet adja meg. Ha ezt a formuldt hasznaljuk,
nincs sziikség a teljes Hamilton matrix diagonalizaldsdra,
mert a Hiickel problémét elegendd a kisebb méret, izolalt
alrendszerekre megoldani.

3. A Laplace-transzformacié alkalmazasa perturbacios
korrekciok szamitasara

A (2) képlet alkalmazdsdnak a bevezetSben emlitett elvi
probléma mellett szamitastechnikai szempontbdl is van
hatranya, t.i. hogy a szdmldléban szereplé Wy matrix nem
ritka. Ennek oka, hogy a kanonikus molekulapélydk —
amikre az i és k indexek utalnak — delokalizéltak: dltaldban
kiterjednek az egész nanorendszerre. Ezzel szemben a
(3) egyenletben szerepld, atompalydkra vonatkozé ere-
deti kolcsonhatdsi matrix — mivel elemei az atomok kozti
tavolsdggal exponencidlisan lecsengenek — igen ritka. Ha
azonban a (2) formuldt az atompdlya bdzisra vissza-
transzformaljuk — vagyis behelyettesitjiik, hogy az i-edik
molekulapalya a p atompélydk C,;-vel siilyozott linedris
kombinacidja — az alabbi képletre jutunk:
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Ez, a ritka ¢ matrix megjelenése ellenére, azért nem
elényds, mert az i és k indexekre az €, — & ener-
gianevez8k miatt nem lehet kiilon-kiilon felosszegezni.
Ezen a probléman Almldf javaslata nyomén? egy integral
bevezetése arn segithetiink. Trjuk a nevezét

I _ /ef(ekfe')sds 5)
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alakba! Ez a formula tulajdonképp nem mds, mint az
azonosan egy fiiggvény Laplace-transzformaltja. Ebben
az alakban a jobb oldalon 4ll6 integrandus az i és k in-
dexekben faktorizalodik, ezekre az integral elvégzése elott



egymadstol fiiggetleniil fel lehet 0sszegezni. A Laplace-
transzformdcid bevezetésével a kolcsonhatdsi energidt az

AEQ) — / AE®)(5)ds ©)
0

integral adja, ahol az integrandus a
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képlettel szamolhatd, a molekulapalydkra futé 6sszegzést
tartalmazo, energia-silyozott stirtiségmatrixok?:

Fs(s) = chkeiekscck
%
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i

Ezen a ponton érdemes Osszefoglalni, hogy mi a (6) kife-
jezés programozas-technikai elénye és hatranya a (2)-hoz
képest. A programozds soran természetesen ki szeretnénk
haszndlni a ¢ matrix ritkasdgat, ezért az Osszegzéseket
végzd ciklusokat, hacsak lehet, Ggy szervezziik, hogy a ¢
matrix indexei helyett csupan azokat a uv index parosokat
kezeljiik, amikre 7, nem nullad. Az itt kovetkez6 meggon-
dolas kedvéért tegyiik fel, hogy két, egyenként Ny atomos
rendszer kOlcsonhatasat szeretnénk szamolni, a ¢ matrix
pedig meglehetSsen ritka, a nemnulla 7, mdtrixelemek
szama Nﬁ helyett csak Ny.

A (2) képlet programozasihoz el8szor a

Wik = Y Cui Y, Cuk tuy ®)
u v

formula szerint a r matrixbdl elé kell allitanunk a Wj
matrixelemeket. Ehhez ugy a legcélszertibb eljarni, hogy
elészor minden p-re és minden k-ra elvégezzik a v-
re futdé Osszegzést, majd ezutdn egy kovetkezd 1épésben
hajtjuk végre a p-re futé 6sszegzést minden i és min-
den k indexre. Az elsd 1épéshez sziikséges szdmitdsi
id6 NaN,-vel aranyos, ahol N, a virtualis molekulapalydk
szama. Lathatd, hogy itt tudtuk kihaszndlni a ¢ matrix
ritka voltat. A masodik 1épés szamitasi iddigénye Ny N,N,-
val ardnyos, ahol N, a betoltott molekulapédlydk szdma.
Végiil, az igy el6allt Wj, matrixelemekkel a (2) képlet
kiszamitasahoz sziikséges id6 csupan N, N,-vel aranyos, ez
a 1épés az el6z6 kettd mellett elhanyagolhatd. A (2) for-
mula kiszdmitdsdnak a leglassabb l1épése tehat a médsodik
1épés, durva becsléssel azt mondhatjuk, hogy a (2) for-
mula szdmitdsi idGigénye a bazisfiiggvények szdmdnak
harmadik hatvdnyéval skdldzédik. Kétszer nagyobb rend-
szert véve példaul nyolcszor hosszabb ideig szamol a kom-
puter.

Vizsgaljuk meg ugyanebbdl a szemszogbdl a (7) képletet!
Ehhez sziikség van a t és az f mdtrixok szorzatainak

dprecizebben: amikre t,v abszolut értéke egy elére meghatarozott
kiiszobérték f6lé esik.

elkészitésére. Egy-egy szorzds szamitasigénye NgN4-
val ardnyos, kihaszndlva a ¢ mdtrix ritkasdgit. Az
igy kapott matrixok spurjat kell képezniink, ez a 1épés
djra NyNy-val ardnyos id6t igényel. Eddig tehat durva
becsléssel négyzetesen skalazodik a szamitasi idGigény, ez
joval elényosebbnek latszik kordbbi harmadik hatvanynal.
Figyelmen kiviil hagytuk azonban az f matrixok
felépitésének idigényét, holott ennél a képletnél ez a
leglassabb 1épés. Az f¥ matrix felépitésének idGigénye
példdul NyN4N,-vel, durvdn szdlva a bazisfiiggvények
szamanak harmadik hatvdnydval arinyos. Ugy latszik
tehdt, hogy semmit sem nyertiink a (2) formuldhoz képest.
A (7) képletnek azonban egy tovabbi elénye, hogy a
leglassabb 1épés — az f matrixok felépitése — nem
fliigg t-t6l, csupdn az izoldlt alrendszerekre vonatkozo
mennyiségeket tartalmaz. Ezért, ha az alrendszereket
mereven tartva szeretnénk a kolcsonhatdsi energia hiper-
feliiletet (pl. nanocsd forgdsa egy grafit sik felett)
feltérképezni, a kobos 1épést csupan egyetlen egyszer
kell elvégezniink. Igy a Laplace-transzformacict al-
kalmazo képlettel mégis nyeriink egy nagysagrendet,
hiszen minden egyes ujabb relativ elhelyezkedésnél
csupdn a bazisfiiggvények szdmanak négyzetével aranyos
a szamitas id6igénye® .

A Laplace-transzformdcié  bevezetésének  hétranya
ugyanakkor, hogy a (6) numerikus integralt el kell
végezniink, a (7) képletet ezért olyan sok s pontban ki
kell szamolnunk amennyi az integrdl kelléen pontos
kozelitéséhez elegendd. Tapasztalataink szerint 8-10 s
pont felvételével kelléen pontos eredményeket kapunk
olyan egyszerii integralszamit6 formula segitségével is,
mint a Simpson-szabdly.

4. Fémes nanorendszerek targyalasa

Kis kolcsonhatasok perturbacidészamitassal vald leirdsakor
mindig iigyelni kell arra, hogy a perturbécids kozelités
értelmezhetetlenné vélhat, ha a perturbdlatlan rendszer
energianivoi kozott vannak majdnem elfajultak. A
mi esetiinkben a fémes karakteri nanocsdvek esetén
taldlkozunk ezzel a nehézséggel. Modelliinkben a
fémes jelleget az mutatja, hogy a rendszer Hiickel
problémdjdnak megolddsakor kapott legmagasabb ener-
gidju betoltott molekulapdlya (HOMO) és a legalacso-
nyabb energidju virtudlis molekulapdlya (LUMO) ener-
gidja a csd hosszdnak novelésével egymashoz kozelit, a
végtelen hosszi csé hatdresetében nulldhoz tart. Ha két
viszonylag hosszu fémes csd kdlcsonhatasat a (2) képlettel
szeretnénk leirni, bajba keriiliink, mert € ypmo — €xomo =~ 0
miatt tilsdgosan nagy, fizikailag értelmetlen szamot ka-
punk.

A nulldhoz kozeli értéki nevezd okozta probléma
felolddsdra a kvantumkémiai irodalom sok technikét is-

€A (7) kifejezés arra is lehetGséget ad, hogy kihaszndljuk, ha az f
matrixok ritkdk. Ebben az esetben a bazisfiiggvények szdmdnak elsé
hatvanyéval, azaz linedrisan skaldz6d6 szamitasigény is elérhetd.



mer. Ahogy az ilyen eljardsok nagy szdma sejteti,
egyik sem jelent minden szempontbdl kielégité megoldast.
A legegyszerlibb ilyen technikdk egyike, az Unsgld-
approximdci6 szerint a nullakozeli energianevezdket a ger-
jesztési energidk kiatlagolasaval keriiljik el. Ebben a
kozelitésben a (2) formula a kovetkezok szerint médosul

Y WaWei+ ¥ WauWy
@) kB kA
AEGosga = — Ae 9

ahol Ae az atlagos, nem nulla gerjesztési energia. Az
energianevezdk uniformizaldsa elméletileg aldtdmaszthat6
ugyan, de ezzel a 1épéssel a Rayleigh—Schrodinger kife-
jezések adta szamértékek pontossdgdbdl sokat veszitiink.
Ennek kompenzaldsira érdemes az elvileg tetszbleges Ae
szdmot az adott keretek kozott a lehetd legjobb médon
megvilasztani. Laboratériumunk egy korabbi eredménye*
szerint a

3
e = e (10)
(H?)c

formula az uniformizalt energianevezd egyfajta optimalis
vélasztasat jelenti. Itt a szdmldldban ill. a nevez&ben
a modell Hamilton operitor harmadik ill.  mdsodik
tigynevezett csatolt momentuma? szerepel, az alapallapotu
determinanssal szamitva. Erdekes médon a (10)-
zel szdmitott masodrendli Unsgld korrekcié megegyezik
az irodalombél ismert> Connected Moment Expansion
(CMX) masodik tagjaval. A tovabbiakban ezért CMX2
néven hivatkozunk erre a kozelitésre.
Erdemes par széban kitérni a CMX2 formula szamitasi
id6igényére, mint azt a Laplace-transzforméciét alkal-
mazd képlet esetén is tettik. A CMX2 formula tet-
szetds alakot 0Olt, ha az atompélyak bazisan irjuk fel, és
a szamitand6 varhat6 értékeket a stirlis€égmatrixokkal fe-
jezziik ki. Esetiinkben, minthogy a nanocsdvek kozott
csak egyelektron kolcsonhatdst vesziink figyelembe, csak
az elsdrendd stirliségmatrixra van sziikség. Jeloljiik ezt
a matrixot P-vel, és vezessik be a P = 2 — P un.
lyuk-stiriségmatrixot. A kiszamitand6 formula ezek
segitségével a kovetkez alakot olti:

[Sp (zT’tP)]2
Sp (tPhPtP)—Sp (tPtPhP)

(1)

AEcvxo= —

ahol t a (3) egyenletben definidlt kdlcsonhatdsi integral,
h pedig az izoldlt csovek Hamilton matrixainak di-
rekt Osszege. Ez a képlet jol mutatja, hogy ameny-
nyiben a benne szereplé matrixok ritkdk (azaz: a
matrixelemek tdlnyomd tobbsége zérus), a kolcsonhatasi
energia rendkiviil gyorsan szdmithaté. A formuldban sze-
repld spurok képzését ugyanis a méatrixszorzasok egymads
utdn valo elvégzésével oldhatjuk meg, ritka-matrixos tech-
nolégiat alkalmazva. A szdmitdsi munka hataresetben a

csoveket alkoté atomok szdmanak linedris fiiggvénye.
5. Alkalmazas: Duplafali nanocsé szegmensek forgasa

Ismeretes, hogy a szén nanocsdvek gondolatban egy
sik grafitréteg egy darabjanak hengerré tekerésével
szarmaztathatok (1. dbra). A valdsdgban ezek a csovek
ritkdn keletkeznek egymagukban.

A kisérleti koriilményekt6l fiiggéen vagy kiilonbozé
sugard, nagyjabol koaxidlis csovek dgyazdédnak egymasba
(2. ébra), vagy tobb egymds mellett parhuzamosan 4ll6
csébdl tn. nanocsé kotegek keletkeznek (3.  dbra).
Az anyag tulajdonsdgainak megértéséhez mindkét esetben
rendkiviil fontos a csovek kozotti kolesonhatdsok pontos
leirésa.

1. abra. Szén nanocsd sematikus szerkezete

Illusztracioképpen tekintsiink egy duplafald nanocsd
darabot. A kisebb, mintegy 7 A 4tmérdjii belsé csovet egy
14 A atmérsji kiils6 csé vegye korbe. A kiils6 és belsd
cs6 fala kozotti legkisebb tavolsag 3.5 A, ez tipikusan a
van der Waals potencidl minimuma koriili érték ezekre a
rendszerekre. A dupla- és sokfali csovek ezért energe-
tikailag kedvez6bb képz&dmények lehetnek az egyszerd,
egyfali nanocsoveknél. Ez Osszhangban van azzal a fent
emlitett kisérleti tapasztalattal, hogy nanocstvek labo-

ratériumi eldallitdsakor ritkan keletkeznek izolalt, egyfali
csovek.
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2. abra. Tobbfali nanocsé sematikus szerkezete
feliilnézetbdl



Példankban  azt vizsgiljuk, milyen energetikai
kovetkezménye van annak, ha a belsd cs6 a tengelye
kortil elfordul, mikozben a kiilsé cs6 rogzitett marad.

3. dbra. Nanocsd kotegek

Az ilyen, és hasonldé vizsgdlatok arrél tdjékoztatnak,
hogy vajon van-e Kkitiintetett relativ orientdcié a kiilsé
és a bels6 fal egymdshoz képesti elhelyezkedésében,
ill. hogy mekkora az elmozduldshoz sziikséges ener-
giagat egy esetleges Kkitiintetett pozicidbol. A 4.
dbra a kolcsOnhatdsi energidt abrdzolja a forgdsszog
fliggvényében, a (2) ill.  (6) mdsodrendi Laplace-

transzformaciét  tartalmazé6  moddszerrel  szamitva.
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forgasszog (fok)

4. abra. Duplafald nanocsé energidjanak fiiggése az
egymadssal parhuzamos csdvek relativ orientdcidjatol. A
potencidlis energia O-pontjit az egzakt Hiickel
energiagérbe minimumaban rogzitettiik (szigeteld eset)

Osszehasonlitasképp  feltiintetjik a modell pontos
megoldasét is, ezt mutatja az ‘EGZAKT" feliratd gorbe.
Ez a szdmitds olyan nanocsé pdrra késziilt, amelyek egyike
sem fémes természeti, ezért az egyszerli masodrendd per-
turbacids képlet alkalmazdsa megengedett. A 4. dabran
bemutatott szdmok a w-elektron energia mellett az em-
pirikus van der Waals potencidlbél szarmazé kdlcsonhatdsi
energiat is tartalmazzak. A 4. dbrabdl kitlinik, hogy ebben
a rendszerben nincs szamottevd forgdsi barrier: a mini-
mum és a maximum energidju pozicié kozott 0.12 eV-nyi

energiakiilonbség van.  Ez, minthogy modelliinkben
mintegy 1000 atomot vettiink figyelembe, alig egytized
meV/atom energidnak felel meg. Ugyanakkor érdekes
megfigyelni, hogy a perturbacidés formula milyen pontosan
adja vissza az egzakt Hiickel gorbe lefutasat.

Az 5. abra szintén egy forgdsi energiagorbét mutat,
ez alkalommal két fémes szerkezetli nanocsébdl 4allé
duplafald csére. Ezért a standard perturbaciés képlet
helyett a CMX2 atlagolast alkalmaztuk. A mddszer pon-
tossdgdnak megitélése érdekében most nem a relativ po-
tencialértékeket, hanem a csGpar teljes (van der Waals tag-
gal kiegészitett) energiajat tiintettiik fel. Orvendetes, hogy
a viszonylag nagy abszolut értékben vett eltérés ellenére
az egzakt Hiickel gorbe lefutdsat a CMX2 formula is
kitlin6en, szinte kvantitativ egyezéssel visszaadja. Mivel
a mi szempontunkbdl dltaldban olyan energiakiilonbségek
hordoznak relevans informdaciét, mint példaul a rotacids
barrier, val6jdban nincs is sziikségilink az egzakt Hiickel
megoldas eldallitdsdra, b6ven megelégedhetiink a CMX2
formuldval.
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forgasszog (fok)

5. dbra. Duplafali nanocsé teljes energidjanak fiiggése az
egymadssal parhuzamos csovek relativ orientaci6jatol.
(fémes eset)

Az 5. ébrardl leolvashatjuk, hogy a fémes duplafald
csoviink esetén a forgdsi energiabarrier szintén tized eV
nagysdgrendl, bar az energia az el6z8, nemfémes eset-
hez képest kissé érzékenyebben fiigg az orientdciétol (a fi-
gyelembe vett atomok szdma a két esetben nagyjabol meg-
egyezik).

A fenti példdk mutatjdk, hogy igen egyszerli mo-
dellekkel is nyerhetiink hasznos informacidkat a nanorend-
szerek elektron- és térszerkezetérdl. Konkrétan, a
nanocsovek kozoti kolesonhatdsok gyakran jol leirhatk az
egyszerli masodrendli energiakorrekcidk kiszamitdsdval,
s6t a nevezOk atlagoldsa is megengedett a kémiailag
érdekes energiakiilonbségek szempontjabdl. Ez utébbi
eredmény kiilonosen fontos, mert lehetové teszi a masképp
nehezen targyalhat6 fémes jellegli rendszerek lefrdsat. Az
itt bemutatott tesztszdmitdsok sikere arra utal, hogy a
kozeljovében nemcsak par szaz, hanem sokezer atomot



tartalmazé nanorendszerekre is tudunk majd szamitasokat
végezni.
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Interactions between carbon nanotubes

This work overviews various kinds of interactions which
may arise between nanotubes. Then, to describe hopping-
type interactions, a model Hamiltonian is presented which
is solved up to second order in the interaction strenght. An
essential feature of the second order technique we apply
here is that energy denominators are used in a Laplace-
transformed representation facilitating a linear scaling al-
gorithm. For metallic systems, the connected moment ex-
pansion is applied to avoid divergence caused by zero or
very small denominators.



