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Nanotechnologia - projekt

Wprowadzenie

Idea budowy niewyobrazalnie matych struktur w skali atomowej nie jest nowa. Juz w 1959 roku,
R.Feynman, laureat nagrody Nobla z fizyki w 1965 roku, w swoim stawnym wykladzie,
zatytutowanym , There’s plenty of room at the bottom!” rozwazatl mozliwo$¢ zapisania wszystkich
24 tomow Encyclopedia Brittanica na gltéwce szpilki. Spekulowat takze na temat mozliwosci zapisu
informacji na poziomie atomowym oraz budowy mechanizmoéw, ktorych czes$ci mialtyby rozmiary
duzych molekut:

[ am not afraid to consider the final question as to whether, ultimately in the great future
we can arrange atoms the way we want; the very atoms, all the way down! ... The principles
of physics, as far as I can see, do not speak against the possibility of maneuvering things
atom by atom. It is not an attempt to violate any laws ... but in practice, it has not been
done because we are to big ... The problems of chemistry and biology can be greatly helped
if our ability to see what we are doing, and to do things on an atomic level, is ultimately
developed - a development which I think cannot be avoided.’

Obecnie, ponad pét wieku pozniej, nowe rodzaje mikroskopéw typu SPM pozwalajg nie tylko na
wizualizacje atomdéw, ale réwniez na manipulowanie nimi. Te nowe mozliwo$ci pomiaru,
manipulowania oraz $ledzenia samoorganizacji materii w skali atomowej, pozwalajg na szybki
rozwoj dzisiejszej nanotechnologii, oraz spodziewa¢ sie w niedtugim czasie kolejnej rewolucji
prowadzacej do tak zwanej zaawansowanej nanotechnologii.

Nawet w dzisiejszej nanotechnologii, jedna tendencja jest wyraznie widoczna: w miare jak malejg
rozmiary urzadzen, a zatem i koszty materiatéw oraz energii, projektowanie staje sie najwazniejsza
i najdrozsza czeScig w procesie powstawania nowych rozwigzan!

Koncepcja hiperpowierzchni energii potencjalnej jest podstawa niemal wszystkich praktycznych
metod modelowania struktury oraz dynamiki czasteczek. Hiperpowierzchnia energii potencjalnej
opisuje zalezno$¢ pomiedzy energia potencjalng czasteczki a jej geometrg. W ramach przyblizen
mechaniki klasycznej, wszystkie ruchy molekut s wynikiem dziatania sit wynikajacych z gradientéw
na hiperpowierzchni energii potencjalnej, a rownowagowe struktury czasteczek odpowiadajg
minimom na tej powierzchni.

Najprostszymi modelami hiperpowierzchni energii potencjalnej sg popularne w chemii organicznej
,pola sitowe” parametryzowane w oparciu o krystalografie rentgenowska, spektroskopie mikrofal,
dyfrakcje elektronéw, kalorymetrie oraz spektroskopie w podczerwieni.

Oprogramowanie HyperChem™

Projekt wykonywac bedziemy korzystajac z pakietu HyperChem™ 8.08 firmy Hypercube, Inc.
Oprogramowanie zainstalowane jest na komputerach w pracowni. W celu wykonczenia projektu na
wtasnym komputerze mozna pobra¢ 10-dniowa wersje probng programu ze strony producenta:

www.hyper.com

T www.zyvex.com/nanotech/feynman.html
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Lozysko Drexlera

Fizyk amerykanski Kim Eric Drexler w roku 1986 wydat ksigzke ,Engines of Creation”, w ktdrej po
raz pierwszy uzyt stowa nanotechnologia. W 1992 w ksigzce Nanosystems? zaproponowat projekt
nanotozyska molekularnego zbudowanego z dwoch czasteczek - watu (Rys. 1) i tulei (Rys. 2).
Zmontowane tozysko widoczne jest na Rys. 3.

Rys. 1. Watl tozyska wedtug projektu Drexlera. Przedstawiona w dwdch rzutach geometria
reprezentuje minimum energii pola sitowego MM+. Struktura posiada sze$ciokrotng o$ symetrii
i zbudowana jest z 66 atomow (C3sH1206S12). Atomy wegla zaznaczono kolorem szarym, atomy
wodoru biatym, atomy tlenu czerwonym, a atomy siarki zéttym.

Rys. 2. Tuleja tozyska wedtug projektu K. E. Drexlera. Przedstawiona w dwdch rzutach geometria
reprezentuje minimum energii pola sitowego MM+. Struktura posiada w przyblizeniu
czternastokrotng o$ symetrii i zbudowana jest ze 140 atomdéw (C70Hs6014). Oznaczenia atomdéw sg
analogiczne jak na Rys. 1.

Z Nanosystems - Molecular Machinery, Manufacturing and Computation: John Wiley & Sons, Inc., 1992
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Rys. 3. Zmontowane tozysko wedtug projektu Drexlera. Przedstawiona w dwoch rzutach geometria
reprezentuje minimum energii pola sitlowego MM+. Struktura posiada w przyblizeniu
czternastokrotng o$ symetrii i zbudowana jest z 206 atomdéw. Oznaczenia atomo6w sg analogiczne jak
na Rys. 1.

Zauwaz, ze symetrie obrotowe watu (szesciokrotna) i tulei (czternastokrotna) sg rézne. Zapewnia to
niskie wartos$ci bariery energii w trakcie rotacji tulei wzgledem watu.

Zadania do wykonania

1.

Zapoznaj sie z obstugg programu ModelBuilder w zakresie budowania czasteczek oraz
poszukiwania ich stabilnych konformacji metodg MM+.

Dla nabrania wprawy w postugiwaniu sie pakietem HyperChem™ zbuduj samodzielnie model
watu i tulei wg projektu Drexlera. Struktury zoptymalizuj metoda MM+. Oblicz energie
potencjalne zoptymalizowanych uktadéw oraz zamie$¢ ich graficzna wizualizacje. (4)

Zmontuj tozysko z czesci sktadowych i dokonaj jego optymalizacji. Oblicz zmiane energii
uktadu podczas montazu. Gotowe tozysko przedstaw w postaci graficznej. (2)

Oblicz energie potencjalne tozyska dokonujgc obrotu watu w tulei o 360° w krokach co 5°.
Uzyskane (72) wartosci zestaw w tabeli oraz na wykresie. (4)

Zaproponuj wtasny projekt wstepny tozyska w rozdzielczo$ci atomowej. Struktury wtu i tulei
zoptymalizuj metodg MM+. Oblicz energie potencjalne zoptymalizowanych uktadéw, zamies$¢
ich graficzng wizualizacje i podaj wzory sumaryczne oraz przyblizona symetrie. (6)

Dla wlasnego projektu wykonaj zadania opisane w punktach 3 i 4. (6)

7. Przedyskutuj wyniki uzyskane w punktach 3 i 4 dla wiasnego projektu poréwnujac je

z wynikami dla projektu Drexlera. (2)

Przedyskutuj ewentualne mozliwosci eksperymentalnej realizacji projektu. (1)



