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MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION OF THE RESONANCE PROPERTIES OF CARBON NANOTUBE
BUNDLES AT VARIOUS TEMPERATURES
Annotation

One of the main challenges of nanoscale resonators is the variation of their resonance frequencies and dynamic stability under the
influence of thermal environments.This study investigates the vibrational behavior of carbon nanotube (CNT) bundles within the
temperature range of 200K-500K using the moleculardynamics method. Due to their high mechanical strength, low mass, and
excellent resonant properties, carbon nanotubes are widely considered promising materials for nanoresonators and nanosensor
applications. In this work, the amplitude—frequency characteristics (AFC) of CNT bundles under different thermal conditions were
analyzed, and their resonance frequencies were determined.

Keywords: carbon nanotubes, molecular dynamics, resonance frequency, thermal vibration, nanoresonator, LAMMPS,
Nanosensors.

UCCJIEJOBAHUE PE3OHAHCHBIX CBOMCTB IIYUYKA YIJIEPOAHBIX HAHOTPYBOK IIPH PA3JIUYHbIX
TEMIIEPATYPAX METOJAOM MOJIEKYJIAPHOI TUHAMUKH

AHHOTanUs
VYraeponueie Hanotpyoku (YHT) Omarogapst BBICOKOH MEXaHHYECKOW MPOYHOCTH, Majoil Macce M BBICOKHMM PE30HAHCHBIM
cBoOifcTBaM o0ecreyrBaroT OOJIBIION TOTEHINAT UX IPUMEHEHHsI B HAHOPa3MEPHBIX PE30HATOPAX M CEHCOPHBIX cucTeMax. OqHoi
W3 OCHOBHBIX NPO0JIEM HAaHOPAa3MEPHBIX PE30HATOPOB SIBISIETCS M3MEHEHHE MX PE30HAHCHBIX XapaKTePUCTHUK M JUHAMHYECKOM
YCTOWMYMBOCTH TOJ BO3JACHCTBHEM TeMIeparypsl. B maHHO#I paboTe MeTomamu MOJEKYJSIPHOW TUHAMHKH HCCIIEIOBAHBL
KosebaTenbpHbIe cBolicTBa myuka YHT B quamazone temmepatyp ot 200 K 1o 500 K. B pa3nu4HBIX TEpMHUYECKHX YCIOBUSIX OBLTH
MPOaHANIN3UPOBAHBI AMIUIHTYJHO-4aCcTOTHBIE XapakTepucTHke (AUX) myuka YHT u onpeneneHsl pe30HaHCHBIE YaCTOTHI.
KnroueBble cj10Ba: ITydoK yriepOIHBIX HAHOTPYOOK, MOJEKYISpHAs AWHAMHKA, PE30HAHCHAS JacTOTa, CBOOOHBIE KOJIEOAHMs,
TePMHUECKOE BO3/IeiicTBUe, HaHOpe3oHaTop, LAMMPS, HaHOCeHCOpHI.

TURLI HARORATLARDA UGLEROD NANOTRUBKALARI DASTASINING REZONANS XUSUSIYATLARINI
MOLEKULYAR DINAMIKA USULIDA TADQIQ QILISH
Annotatsiya

Uglerod nanotrubkalari (UNT) yugori mexanik mustahkamlik, kichik massa va yuqori rezonans xususiyatlari sababli
nanoo‘lchamli rezonatorlar hamda sensor tizimlarida keng qo‘llanilmoqda. Nanoo‘lchamli rezonatorlarning asosiy
muammolaridan biri termik muhit ta’sirida ularning rezonans chastotalari va dinamik barqarorligining o‘zgarishidir. Ushbu ishda
200 K dan 500 K gacha bo‘lgan harorat intervalida UNT dastasining tebranish xususiyatlari molekulyar dinamika usuli asosida
tadgiq qilindi. Turli termik sharoitlarda UNT dastasining amplituda—chastota xarakteristikalari (ACHX) tahlil gilinib, rezonans
chastotalari aniglandi.

Kalit so‘zlar: uglerod nanotrubkalari dastasi, molekulyar dinamika, rezonans chastota, erkin tebranish, termik ta’sir,
nanorezonator, LAMMPS, nanosensorlar.

Kirish. Uglerod asosli nanostrukturalar XXI asrning istigbolli nanomateriallaridan biri bo‘lib, ularning mexanik, elektr va
issiqlik xossalari ko‘plab sohalarda inqilobiy o‘zgarishlar qilish imkonini bermoqda. Aynigsa, UNT asosidagi nanorezonatorlar
yuqori sezgirlik va yuqori rezonans chastotasiga ega bo‘lgani sababli nanoelektromexanik tizimlar, biosensorlar va signalni qayta
ishlash qurilmalarida istigbolli material sifatida qaraladi [1, 2]. Ammo shunday istigbolli material bo‘lishiga qaramay, harorat
o‘zgarishi UNT larning elastik xususiyatlari hamda atomlararo bog‘lanishlariga ta’sir ko‘rsatishi natijasida rezonans javobi
(tizimning tashqi garmonik qo‘zg‘atuvchi ta’siriga nisbatan chastotaga bog‘liq dinamik reaksiyasi) da sezilarli o‘zgarishlar yuzaga
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kelishi mumkin [3, 4]. Shu sababli turli termik sharoitlarda UNT dastasining rezonans chastotalari va rezonans tabiatini tadqiq
qilish nanorezonator va nanosensor qurilmalarining termik barqarorligini ta’minlash uchun muhim ilmiy muammo hisoblanadi.

Bu kabi muammolarni tadgiq etishda molekulyar dinamika (MD) modellashtirish usullari hal giluvchi ahamiyatga ega
bo‘lib, ular UNT larning issiqlik va mexanik xususiyatlar o‘rtasidagi o‘zaro bog‘liglikni tadqiq etish uchun samarali platformani
taqdim etadi [5]. Molekulyar dinamika (MD) usuli yordamida UNTlarining termomexanik xususiyatlarini atom darajasida tadqiq
qilish mumkinligi, harorat o‘zgarishlarining nanotrubka rezonans xususiyatlariga ta’siri, ichki rezonans hodisalari va modalararo
energiya almashinuvi jarayonlarini o‘rganish imkonini beradi [4, 6]. Rezonans o‘zaro ta’sirlarni oldindan bashorat gilish va
boshqarish, aynigsa, ultra-past shovqin talab qilinadigan qurilmalar [7] hamda ko‘p modali sensor tizimlari uchun muhim
ahamiyatga ega, chunki bunday modalararo o‘zaro ta’sirlar nanomexanik tizimlarning samaradorligini oshiradi [8].

Mazkur tadqiqot ishida UNT dastasining turli xil haroratlarda garmonik tebranishlari o’rganildi va UNT dastasing
amplituda-chastota xaraktristikasi (AChX) haroratga bog’liqligi tahlil qilindi.

Metodologiya. UNT dastasi geometrik modellarining koordinatalari Nanotube Modeler [9] kompyuter dasturining
ma’lumotlar bazasidan olindi (1b- rasm), UNT dastasini tebrantirishda ikki kremniy taglik yordamchi vosita sifatdida tanlandi va
ular LAMMPS ochiq paket dasturida [10] hosil gilindi. Kremniy (Si) va uglerod (C) atomlari orasidagi o’zaro ta’sirlashuvlar uchun
mukammallashtirilgan Tersoff-Erhard-Albe (TEA) [11] potensiali qo’llanildi. Kremniy tagliklar sirtiga UNT dastasi yetarlicha
masofada joylashtirilib, hosil bo’lgan tizimni minimizatsiya qilish orqali UNT dastasining tagliklarga bog’lanishi ta’minlandi. Shu
bosqichgacha olingan natijalarni vizualizatsiya qilish va ko’rib chiqalayotgan har bir harakat parametrlarini aniqlash uchun OVITO
Basic [12] kompyuter dasturidan foydalanildi, shuningdek, ushbu dastur yordamida 161 x 72 x 71 A o’Ichamli va 18936 atomdan
iborat struktura hosil gilindi (1a- rasm).

Keyingi bosqichda esa tagliklardan biri qo’zg’almas saqlagan holda ikkinchi taglikga ma’lum tezlik berish orgali UNT
dastasi cho‘zilgan holatga keltirildi. Bundan keyin tizimning erkin tebranish jarayoni 1- jadvalda berilgan haroratlarda kuzatildi.
Simuliyatsiya gilinayotgan tizim temperaturasi, uning hajmi va undagi atomlar soni NVT ansambli yordamida boshqarildi va
simulatsiya jarayonlari 0.001 ps vaqt qadami bilan 300 ps vaqt oralig’ida amalga oshirildi. Yuqorida ta’kidlangan barcha jarayonlar
molekulyar dinamika MD usuli asosida modellashtirildi. Yakunda esa LAMMPS dasturida bajarilgan simulatsiyalar asosida
olingan fayllardagi giymatlar asosida amplituda—chastota xarakteristikalari tahlil gilinib, rezonans chastotalar aniglandi.
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rasm. a) kristall tagliklar orasiga mahkamlangan nanotrubkalar dastasi; b)nanotrubkalar dastasining
yugoridan ko‘rinishi.
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2- rasm. UNT dastasinning turli haroratlar uchun AChX grafigi.

Natijalari tavsifi va tahlili. UNT dastasining 200 K, 300 K, 400 K va 500 K haroratlardagi amplituda—chastota
xarakteristikalari (AChX) 2-rasmda keltirilgan. Grafiklardan ko‘rinadiki, barcha haroratlar uchun asosiy rezonans cho‘qqisi
taxminan 0.16 THz atrofida joylashgan. Grafikda asosiy rezonans cho‘qqisidan tashqari past chastotalar diapazonida kichik
qo‘shimcha cho‘qqilar ham kuzatiladi. Bu holat UNT dastasida yuqori tartibli tebranish modalari yoki modalararo o‘zaro ta’sirlar
mavjudligini ko‘rsatadi. Biroq qo‘shimcha cho‘qqilar amplitudasi asosiy rezonans cho‘qqisining amplitudasiga nisbatan ancha
kichik bo‘lganligi sababli tizimning asosiy tebranish xatti-harakati fundamental rezonans modasi bilan belgilanadi. Shuningdek,
harorat ortishi bilan rezonans amplitudasining o’zgarishi kuzatildi. Quyidagi jadvalda turli haroratlar uchun amplituda va rezonans
chastotasining giymatlari keltirilgan:(1-jadval)

[ M [ Harorat (K) [ Amplituda (A) [ Chastota (THz) |

-412 -



0O¢‘zMU xabarlari Becrnuxk HYY3 ACTA NUUz | FIZIKA | 3 2026

1 200 0,64 0,16
2 300 0,82 0,163
3 400 0,91 0,163
4 500 1,13 0,16

1 - jadval. Turli haroratlar uchun nanotrubkalar dastasining amplituda va rezonans chastotasi giymatlari jadvali.

Olingan natijalar harorat ortishi bilan UNT dastasining tebranish amplitudasi oshib borishini ko‘rsatdi. Xususan, 200 K da
amplituda 0.64 A bo‘lgan bo‘lsa, 500 K da 1.13 A gacha yetgan. Bu holat termik energiyaning ortishi bilan atomlarning tebranish
intensivligi kuchayishi hamda termo-mexanik fluktuatsiyalarning ortishi bilan izohlanadi. Harorat oshishi atomlar kinetik
energiyasini oshiradi va natijada tizimning erkin tebranish amplitudasi kattalashadi. Qaralayotgan temperaturalar sohasida rezonans
chastotasi 0.160-0.163 THz oralig‘ida saqlanib qoldi. Bu esa uglerod nanotrubkalari dastasining keng termik diapazonda yugqori
dinamik va termik barqarorlikka ega ekanligini ko‘rsatadi. Rezonans chastotasining deyarli o‘zgarmasligi UNT dastasining
qattiglik koeffitsienti termik ta’sir ostida sezilarli darajada kamaymaganligini anglatadi. Nanoo‘lchamli rezonatorlar uchun
rezonans chastotasining termik bargarorligi muhim ahamiyatga ega, chunki sensor va nanoelektromexanik tizimlarning ishlash
aniqligi bevosita rezonans xususiyatlariga bog‘liq bo‘ladi.

Xulosa. Mazkur tadgiqotda, rezonans chastotasining 200-500 K oralig‘ida deyarli o‘zgarmasligi UNT asosidagi
nanosensor qurilmalariga turli termik muhitlarda bargaror ishlash imkoniyatini beradi. Tadgigot natijalarida, termik muhit asosan
tebranish amplitudasiga sezilarli ta’sir ko‘rsatgani, rezonans chastotasiga ta’siri nisbatan kichik bo‘lganini ko’rishimiz mumkun.
Bu esa uglerod nanotrubkalari dastasining yuqori elastik va mexanik barqarorlik xususiyatlari bilan bog‘ligdir. Olingan natijalar
UNT dastalarining termik barqarorligini baholash hamda nanorezonator va nanosensor qurilmalarida qo‘llash imkoniyatlarini
aniglashga xizmat giladi.
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