Dalyko aprašas

	Dalyko pavadinimas
	Nanovamzdeliai, fulerenai, nanoklasteriai

	Dėstytojas
	habil.dr. Vladimiras Gavriušinas 

	Semestras
	M2b

	Reikalavimai 
	Studentas turi būti išklausęs dalykus "Puslaidininkių fizika“, "Kietojo kūno fizika“, "Kvantinė mechanika",

	Kreditai
	5

	Studento darbo laikas
	Viso dalykui – 130 val.

	
	Paskaitoms – 32 val. 

	
	Seminarams – 16 val. 

	 
	Savarankiškam darbui – 82 val.

	Dėstomoji kalba
	Lietuvių

	Dalyko anotacija 


	Tikslas - supažindinti su grafito sluoksnių ir nanovamzdelių zoninės struktūros skaičiavimais ir savybėmis. Vienmatės, dvimates ir trimatės grafito gardelės. Fulerenų bei nanoklasterių formavimasis, pagrindinės savybės, bei taikymai elektronikoje. Nanovamzdelių ir fulerenų struktūrų optinių reiškinių ypatumai. Optinių savybių, bei jų technologinio valdymo ir išoriniu poveikiu apžvalga. Optinių netiesiškumų ypatumai nanometriniuose dariniuose, jų taikymai optoelektronikoje. 



	Dalyko rezultatai
	Baigęs šį dalyką studentas gebės:

· suprasti ir paaiškinti grafito sluoksnių, nanovamzdelių ir fulerenų fizikinius procesus, sąlygojančius jų elektrines ir optines savybes;
· paaiškinti fizikinius mechanizmus nulemiančius šviesos sugerties ir emisijos spektrų formavimąsi;



	Dalyko sando turinys 

	Dėstoma smulkiai grafito sluoksnių kristalografija, reikalinga teoriniams skaičiavimams atlikti. Aptariami artutiniai metodai, ypatingai, stipraus ryšio artėjimas, energinės struktūros skaičiavimams. Dėstomas atominių orbitalių tiesinės kombinacijos metodas ir naudojamas anglies dvimates ir trimatės gardelės zoninės struktūros nustatymui. 

Aptariamos žiedinės struktūros ir Born-von Karman kraštinės sąlygos, periodinės kraštinės sąlygos ir Bloch'o teorema. Erdviniai ribotų darinių kvantavimo pagrindai. Tuneliavimas. 

Nanovamzdeliai. Apžvelgiamos kraštinės sąlygos, veikiančios formuojantys nanovamzdeliams. Heteropoliariniai boro nitrido (BN) ir BxCyNz  nanovamzdeliai. Jų energetinė struktūra, savybės ir taikymai. Fononai nanovamzdeliuose ir jų spektroskopija. Fulerenai. Molekuliniai kietieji kūnai. Fulerenų superlaidumas. Jų energetinė struktūra, savybės ir taikymai. Nanoklasteriai, jų savybės ir taikymai elektronikoje. Nano​klaste​rių kompozitai. 

Optiniai šuoliai nanodariniuose ir nanovamzdeliuose. Dėstoma optinių reiškinių, būdingų nanokristalinėms medžiagoms, prigimtis bei optinių savybių valdymo galimybės išoriniu poveikiu (slėgiu, elektriniu bei magnetiniu lauku). Analizuojami optinių netiesiškumų ypatumai nanometrinėse sandarose, matavimo metodikos. 

Kurso programoje numatomi seminarai, kuriuose aptariamos originalios nanosandarų tyrimo metodikos, eksperimentinė tyrimų bazė, ir jų panaudojimas aukštųjų technologijų plėtrai. 

Paskaitos: (32 val.)
Molekulinis ryšis ir kristalų sąraiša. Hybridizacija. Rišančios ir anti-rišančios molekulinės orbitalės. ( ir ( orbitalės. Kristalinės gardelės. Heksagoninė (honeycomb) 2D gardelė. (6 val.)

Artutiniai metodai energinės struktūros skaičiavimams. Stipraus ryšio artėjimas. Bloch'o funkcijos. Kvantiniai žiedai. Born-von Karman kraštinės sąlygos. Periodinės kraštinės sąlygos ir Bloch'o teorema. Anglies atomų bazinės funkcijos. Dvi-dimensinės gardelės. (6 val.)

Stipraus ryšio artėjimas sp2 anglies atomų sistemoms. Grafeno kristalografija. Grafeno zoninė struktūra. Energinė struktūra 2D grafeno ir 3D grafito. Grafeno fononai. Tuneliavimo specifika grafene. (6 val.)

Nanovamzdeliai. Ciklinės kraštinės sąlygos. Anglies nanovamzdeliai. Anglies nanojuostos. Heteropolariniai nanovamzdeliai (Boro Nitrido). Energinė struktūra. Optiniai šuoliai nanovamzdeliuose. Šviesos sugerties ir liuminescencijos reiškiniai. Fononai nanovamzdeliuose. (6 val.)

Fulerenai - Molekuliniai puslaidininkiai. Molekuliniai kietieji kūnai. Fulerenų superlaidumas. Jų energetinė struktūra, savybės ir taikymai. (4 val.)

Nanoklasteriai, jų savybės ir taikymai elektronikoje. Nano​klaste​rių kompozitai. Mezoskopiniai dariniai (nanosandaros). (4 val.)

Seminarai: (16 val.)
1. Krūvininkų pernašos ir tuneliavimo reiškiniai anglies nanodariniuose, bei jų taikymas elektronikoje. (6 val.)

2. Tiesinių ir netisinių optinių reiškinių taikymas anglies sistemų medžiagotyroje. Sugerties, emisijos ir ultrasparčioji spektroskopija. (4 val.)
3. Optiniai reiškiniai nano-anglies erdviškai ribotose sandarose. Optinės savybės ir optinių netiesiškumų ypatumai. Nano-elektronika ir nano-optika, jų praktiniai taikymai. (6 val.)
Savarankiškas darbas:  (82 val. )
1) Pasiruošimas seminarams pagal pasirinktas arba paskirstytas temas (40 val.)

2) Nanodarinių kvantinės mechanikos uždavinių sprendimas (viso: 42 val.): 

a) Šredingerio lygties sprendimai bandomosios funkcijos metodu (10 val.), 

b) energinės struktūros skaičiavimai MathCAD (12 val.), 

c) "folding" metodo taikymas elektronų ir fononų spektrams (10 val.), 

d) tuneliavimo reiškinių modeliavimas (10 val.). 


	Pagrindinės literatūros sąrašas

	1. V. Karpus, “Dvimačiai elektronai”, (Rankraštis) (2004).
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4. R. Saito, G. Dresselhaus, M. S. Dresselhaus, Physical Properties of Carbon Nanotubes (Imperial College Press, London, 1998)

5. M.S. Dresselhaus, G.F. Dresselhaus, P.C. Eklund, Science of Fullerenes and Carbon Nanotubes (Academic Press, New-York, 1996)

6. E.L. Ivchenko, G.E. Pikus, Superlattices and Other Heterostructures: Symmetry and Optical Phenomena. Springer, 1995

	Papildomos literatūros sąrašas
	1. V. Gavriušinas, Optiniai reiškiniai puslaidininkiuose, Vadovėlis ir paskaitų medžiaga: www.pfk.ff.vu.lt/lectures/opt_reisk_pusl/

2. Paskaitų medžiaga powerpoint formate: www.pfk.ff.vu.lt/lectures/Nano-Graphene/
3. Papildoma medžiaga: V. Gavryushin, Wolfram (Mathematica) demonstrations: a) "Brillouin Zone of a 2D Square Lattice: Tight Binding Approximation" (http://demonstrations.wolfram.com/ BrillouinZoneOfA2DSquareLatticeTightBindingApproximation/) 

b) "Graphene Brillouin Zone and Electronic Energy Dispersion" (http://demonstrations.wolfram.com/ GrapheneBrillouinZoneAndElectronicEnergyDispersion/)

	Mokymo metodai 
	Auditorinės paskaitos, konsultacijos ir seminarai, panaudojant kompiuterines priemones. 

	Lankomumo reikalavimai 
	Paskaitos 70 %, Seminarai 50%, 

	Atsiskaitymo reikalavimai 
	Baigiamasis egzaminas. Egzaminavimo būdas: atsakymai raštu į klausimus (bent du) ir atsakymų aptarimas žodžiu.

	Vertinimo būdas 
	Pažymio sudėtis: atsakymų į egzamino klausimus vertinimas.  Aktyvumas seminaruose ir tobulas jų ir išspręstų uždavinių paruošimas prideda po 2 balus egzamino rezultatams (sumoje neviršijant 10 balų). 


