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ON SOZ

Molumdur ki, nanotexnologiya 0,1-100nm dlgiilu
hissaciklordo vo quruluslarda bas veron fiziki, kimyavi va
bioloji hadisalorin yaratdig: tosirlori Gyranir. Bu elmi-texniki
istigamotin osasini yeni nanoquruluslu materiallarin alinmasi,
todqiqgi vo totbigi toskil edir. Belo kigikolgiilii tadgigat alomi
riyaziyyat vo kompiiter texnologiyasi ii¢lin maraqli totbiqi
sahadir. Bu istigamotdo todgigatlar nanometr, yani metrin
milyardda biri saviyyssindo aparilir vo alimlor iiglin  yeni
problemlor garsiya qoyur.

Molumdur ki, todgiq olunan obyektlorin Olgiilori
kicildikco onlarin fiziki vo kimyavi xassalori koskin doyisir.
Fiziki vo kimyovi xassolorin nanodlgiilii sistemlords kaskin
olaraq doyismosi bu ciir materiallarin texnikanin miixtalif
sahalorinds totbigine imkan yaradir. Unikal xassalora malik
nanoquruluslarin formalasmasi yeni metodlarin va vasitalorin
istifadasi toloblorini qarsiya qoyur. Alinacaq yeni nanodlgiili
qurulusun dayanigli olmasmi, fiziki vo Kimyoavi xassalorini
avvalcadan miiayyan etmak ii¢iin ilk névbads obyektin riyazi -
vizual modelinin qurulmasi, hazirki mévcud metodlarin tatbiqi,
inkisaf etdirilmasi vo kompiiter hesablamalarinin aparilmasin
Vo yeni kompiiter programlarinin hazirlanmasini zoruri edir.

Hal hazirda nanotexnologiyada riyazi modellagdirmanin
vizual, hesablama vo miihondis kompiiter modellosdirmasi
istifado olunur. Bu dorslik tohsilin bakalavr vo magistr
pillosindo  tohsil alan talobalor  torofindon  nanodlgiili
quruluslarin dyranilmasi, nanodlgiilii sistemlor haqqinda ilkin
tosovviiriin - formalagsmasina vo nanomateriallarin  todqiqi
istigamotinds ilkin nozari tosovviirlorin - yaranmasina komok
edon ovazsiz vasitadir. Darsliyin hazirlanmasinda toalobalors
oxudugum miihazira, apardigim mosgoalo darslor, ¢oxillik elmi-
todqgiqat islorimin bazi naticalarindan istifads olunmusdur.

“Nanosistemlorin riyazi modellosdirilmasi vo kompiiter
hesablanmasi1” kitab1 ana dilinds yazilmis ilk kitab oldugu ti¢tin
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qusurlarin olacagina siibho etmirom. Buna goro do irad va
tokliflorini  gondaronloro 6z minnotdarligimi  avvoalcadan
bildirirom. Mana manoavi komok etmis is yoldaslarima togokkiir
edir, yiiksok soviyyado yaradilmis is soratino goro fizika
fakiiltosi vo BDU - nun rohbarliyina dorin minnstdarligimi
bildirirom.

MUOLLIFLO OLAQO

Tel.: (99412) 5387217(is), Mobil: (99470) 7157236
Veb sohifa: http://nanomaterials.bsu.edu.az

E-mail: hasanovarzuman@hotmail.com, arzuman@bsu.az
Skype: hasanovarzuman
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GIRIS

Miiasir dovrds riyazi modellosdirma tohsil vo elmin
miixtalif sahalorinds genis totbigq olunur. Bu metodun ideyasi
ondan ibaratdir ki, ilkin obyekt obrazi ila riyazi modells avaz
olunur va bu modelin dyranilmasi kompiiterlords reallagmis
hesablama - montiqg alqoritmlor osasinda hazirlanmis
program vasitasilo aparilir. Riyazi model hom nozari, ham do
tocriibi faktlarin asas cohatlorini 6ziinds birlogdirir. Obyektin
modeli ilo islomokls, onun xassalorini va 06ziinii neco
aparmasini nazari cohatdon 6yronmk olar. Bununla borabar
miasir hesablama vo informasiya texnologiyalarinin
imkanlar1 osasinda model vasitasilo obyekti doarindan
oyranmak olar. Riyazi modellagsdirmanin elementlorindon
dogig elmlor yarandigi vaxtdan istifado olunmaga
baslanilmigdir. Tosadiifi deyil ki, “alqoritm” s6zii moshur
orta osr tiirk mansali alim ©1-Xorezmin adindan yaranmigdir.
Riyazi modellasdirmanin asas inkisaft XX asrin 40-c1 illarin
sonu 50-ci illorin ovvallorino tosadiif edir. Bu birinci
névbodo kompiiterlorin yaranmasi, kecmis SSRI vo ABS
dovlatlorin  raket-nivo  milli  proqramlarinin  yerino
yetirilmoasinin  ononoavi dsullarla miimkiin olmadig1 ilo
olagodar idi. Homin illordo riyazi modellogdirmo bu
masalalarin yerina yetirilmasinds ovozsiz rol oynamigdir.

Hal - hazirda elmin biitin saholorino riyazi
modellasdirma totbiq olunur. Buna goro do riyazi
modellosdirmoa elmi - texniki toraqginin osas zaruri tarkib
hissosi  hesb  olunur. Hor hanst  obyektin  riyazi
modellosdirilmasi  masalasinin - goyulusu dogiq harokat
planinin yaranmasina sobob olur. Bunu sorti olaraq g
morhoaloys ayirmaq olar:

Model - algoritm - program (Sakil 1). Birinci marhalada
obyektin asas xasso Vo ganunlarini 6ziindo oks etdiran riyazi
model - obyektin ekvivalenti segilir. Bu zaman ilk novbada
nanodl¢iilii obyekti tadqigi etmoak {ig¢iin onun nazari modelinin
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qurulmasi vacibdir. Nozari modelin qurulmasi isa il névbada
nano obyektin oglisiiniin vo ona daxil olan atomlarin sayimin
toyin etmoak lazimdir. Beloliklo nano obyektin 6l¢iisii vo 0ona
daxil olan atomlarin say1 bilarok taqribi nazari modelini qurmaq
olar. Riyazi model nozori metodlarla tadqiq olunarag obyekt
haqqinda avvalcodon miihiim biliklor aldo etmays imkan verir.

Ikinci morhalodo riyazi modelin  kompiiterdo
reallagmasi tigiin alqoritm islonib hazirlanir. Riyazi model
elo formada toqdim olunmalidir ki, ododi isullari totbiq
etmok miimkiin olsun.

Hesablama vo montigi amoallorin yerino yetirilmo
ardicilligt  elo  mioyyanlosdirilir ki,  komiyyatlarin
giymatlorini verilmis dagigliklo hesablamaq miimkiin olsun.
Bu zaman hesablama algoritmi modelin osas xassalorini
tohrif etmoayib va demali obyektin kompiiter vasitasilo todqiq
olunmasi iqtisadi cohatdon Ssamorali vo adaptasiyasi
olunmasina imkan vermalidir.

Ugiincii  morholodo  hazirlanmis model osasinda
yaradilmis alqoritmi kompiiter diline c¢evirarok kompiiter
programi hazirlanir. Proqramin hazirlanmasina iqtisadi
cohatdon samorali vo adaptasiyasi olunmasi taloblori qoyulur.
Kompiiter proqrami 6yranilon obyektin elektron varianti olub
kompiiterdo bilavasits tocriibs aparmaq ti¢lindiir.

,//. G =
( Mode ‘

o’ /‘.

T

e 1’._._<)--"‘ S "'.";/\\'__ 2

/ ~

[ TProgram e—xo———{  Algontm
) {
y \ /

Sokil 1. Riyazi modellogdirmanin marhalslori
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Model - algoritm - program tgliiyli yaratdigdan sonra
todgiqatgr universal, yigcam alot oldo edorok sinaq
yoxlamalarini aparir. Bundan sonra model - algoritm - program
t¢liytiniin ilkin obyekts uygunluguna amin olunduqdan sonra,
model vasitosilo miixtalif vo coxsayli hesablamalar apararaq
obyektin qurulus vo xassalorini xarakterizo edon komiyyat va
keyfiyyot parametrlori tapilir. Model - alqoritm - program
tclitytiniin ~ tokmillogdirilmosi  vo  dogiglosdirilmasi  biitiin
modellogdirma prosesi zamani miisayiot olunur. Riyazi
modellosdirma riyaziyyat, fizika, kimya vo biologiya elmlori
arasinda sintez rolunu oynayir vo bunun somorsliliyi asagidaki
amillorlo baglidir:

Osas anlayislarin vo toloblorin dogig formula edilmasi;
Istifado olunan modellorin tocriiboyo osaslanan adekvatligs;
Hesablama alqoritmlarinin doagigliyi va s.

Molumdur ki, mohsulun istehsali prosesinds hoyata
kecirilon material vo ya yarim fabrikatin forma vo
xisusiyyatlorini doyismoasi, hazirlanmast vo islonmasi tigiin
istifado olunan metodlar yigimma texnologiya adlanir.
Nanotexnologiyada riyazi modellosdirmanin tatbiq olunmasinin
osas xlisusiyyat ondan ibarotdir ki, baxilan proseslor nanometr,
Inm - 100nm foza diapozon masstabinda hoyata kegirilir.
Molekul va atomun o6lgiilori 10 nanometr toartibindadir.
Nanometr diapozonda material hazirlamaq ii¢iin istifado olunan
material ayrica atom, molekul vo molekulyar sistemlardir.
Nanotexnologiya tligiin fordi yanasma xarakterik olub, atom vo
molekullar1 idars edorak prinsipial yeni defektsiz fiziki-kimyavi
Vo bioloji xassalora malik yeni material vo nanometr ogiilora
malik yeni qurgular yaratmaq olar.

Nanotexnologiya miixtalif elmlor arasi fonn olub yeni
molekullar, nanoquruluglar, nanoqurgular vo xiisusi fiziki,
Kimyavi vo bioloji xassoloro malik materiallarin yaradarkon
ayrica atom, molekul, molekulyar sistemlorin nanometr foza
Olgiilorindo  fiziki, kimyoavi vo  bioloji  proseslarin
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qanunauygunluglarmi  &yranan  elmdir.  Nanotexnologiya
miihiim istigamotlori asagidakilardir:

Yeni molekullarin sintezi. Yiksok kegiriciliyo malik
mohkom, defektsiz materiallarin yaradilmasi.

Tunel vo atom-qiivva, magnit-qiivve mikroskoplarinin,
molekulyar dizayn iigiin ¢oxiynoli zond sistemlarin, minatur
yiilksok  hassasliga  malik  vericilorin,  nanorobotlarin
hazirlanmasi.

Yeni nasil kompiiterlarin nanodlgiilii element bazasinin,
nanonagillorin, nanotranzistorlarin, nanoakustik sistemlarin
yaradilmasi.

Nanolazerlorin,  ¢oxiynali ~ nanolazer  sistemlarin
yaradilmasi, tibb sahasinds viruslarin mohv edilmasi tiglin
nanoalotlorin proyektlogdirilmasi, insan orqanlarin lokal tomiri,
canli organizmlarin toyin olunmus yerlorina yiiksok dagigliklo
dorman preperatlarin catdirilmasi. Uzun Omiirliiliiyiin hoyata
kegirilmasi vo s. problemlori.

Kosmik fozanin Oyronilmosi {igin  kosmik liftin
yaradilmasinda qarsiya ¢ixan problemlar.

Zarraciklorin nano siiratlondiricilorinin yaradilmasi vo
niivo reaksiyalarin idaro olunmasi.

Beloliklo yuxarida qeyd olunmus osas istigamotlorin
reallagdiriimasi proseslarinda riyazi vo  kompiiter
modellagdirmanin tatbiqi zaruri oldugu aydindir.
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I FOSIL. NANOSISTEMLORIN MODELLOSDIRILMOSI
METODLARI

1. Nanosistemlarin amals galmasi va boyiiasinin modellari
Dayaniqhi hal

Termodinamikadan moalumdur ki, T temperatura vo P
tozyigo malik sistem Qips enerjisinin minimal giymatins uygun
vaziyyata kegmoya cohd edir:

G=H-TS=U+PV-TS (1.2)
burada H - entalpiya, U - sistemin daxili enerjisi, V - hacm, S -
entropiyadir. Bu o demokdir ki, sistemds verilmis voziyyatdon
G - Qips enerjisinin minimal giymotino uygun vaziyysto
kegmoya yonalmis prosesslor tistiinliik toskil edir. Sarbast Gips
eneryisinin - minimal giymotino uygun voziyyat sistemin
dayanagqli tarazliq voziyyati adlanir(Sokil 1.1).

N atomda ibarot sistemo baxag. Forz edok ki, g- adi
halda, g° iso nanoqurulusda(mosalon klasterds) atomun malik
oldugu Gips enerjisi olsun. Onda sistemin termodinamik
potensial1 ilkin voziyyastds Ng', nanoqurulus halinda iso Ng®
olar. Tutaq ki, Tm kritik kegid temperatur olsun. Temperaturun
T>Tm giymetlorinde Ng-<Ng® olarsa demoali ilkin voziyyat
sistemin  dayanagli  voaziyystidir.  Temperaturun  T<Tm
giymotlorinds Ng“>Ng® olarsa demoli nanoqurulus (klaster)
hali sistemin dayanaqli vaziyysti olacaqdir. ©gor T=Tm
giymotindo Ng- = Ng° olarsa sistem hom ilkin, hom da
nanoqurulus(klaster) halinda ola bilar.

N atomdan ibarat nanoqurulusun  (klasterin)
amologalmasi hala baxag. Bu zaman sitemin Gips enerjisi

GS= (N-n)g- + ng>+Anc (1.2)
diisturu ilo hesablanir. Burada An — n atomdan ibarat
nanoobyektin sathinin sahssi, ¢ - vahid sath sahosine diison
fazalararasi soth enerjisidir. Bu halda Gips enerjisininin ilkin
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voziyyato nozoron doyismasi AG= (N-n)g- + ng5+Anc- Ng- =
n(gs - g-)+ Anc. Belalikla

AG=n(g® - g-)+ Anc (1.3)
Anc - komiyyati fazalararasi sathin omalagalasine sorf olunan is
olub homiso miisbatdir. An omologalmis nanoobyektin forma
Vo Olciistindon asilidir. Sath sferik formadadirsa onda An tigiin
asaidaki ifadani alariq:

2 2
2 2
= 3
An:4'7ZR2=?{367Z-[37ZR3) = 3367 V3 =2/36 (mj =

Ps
2 2
3 3
=3367r-[vM) zzgw.('\".”] _
Ps Ps NA

21367 (M (N ¥
Belalikla

~2/3673|(M /(p,N ) 2/n? (14)

burada M - molyar kiitla, ps- sixlig, Na- Avagadro adadidir.
Omologalmis nanoqurulusun sothindoki atomlarin nk —

kritik sayimi tapmagq tigiin 9 = Otonliyini hall etmok lazimdr.
d[[N—njg +ng +AnaJ _g +g s A1
dn n
A, _ d((%ﬂ)f-(p:”m)@-nﬁ) 2 @) (. 0
dn dn 3 PsNa

2

onda —g*+g°+ 5 o (@6a) (4, nt =0

—gL+gS+§-o-(367z) ( )5 ns=0
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n= = =
(" -g°f (0" -g°)
:327r.( M jz_ o
3 \psNa) (gt-gf
Noticoda
3
=27 (M /(p,N, Voo (1.5)
(0--gf

alariq. Gips enerjisininin doyismosini hesablamaq ticiin Ny
hesablanmis qiymotini (1.3) diisturunda nazors alsag, onda
alarq:

AG:_3272'(
3

M /(N (g"(jgs)z+
3

+167-(M /(PN 7
0" -o°f
Naticada
3
AG = 7 M I(p NP (16)
(gL—gs)2

(1.5) vo (1.6) disturlarinda Gips enerjisi  bir atom {igiin
hesablanmigdir. Gips enerjisinin 1 mol giymatlori {igiin iso (1.5)
Vo (1.6) diisturlar1 asagidaki kimidir:

32 , &N,
ne = E(M /( A)) (Gf-—GS)S (1.7)
_167 2 o 18
AGk 3 (M /ps) (GL_GS)Z ( )
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burada G" vo G°® - sistemin ilkin vo klaster voziyyatlorina
uygun Gips enerjisinin molyar qiymatloridir.

Adoaton omologolmis nanodl¢iilii  obyektin asas
parametri kimi atomlarin say1 ilo deyil, onun Odlgilari ilo
xarakterizo olunur. Bu zaman amolagalmis nanodlgiilii obyekt
sfera formasinda forz olunur. Bu halda Gips enerjisinin
doyismasi AG asagidaki kimidir:

AG = gm‘a(G\f G} J+ 4o (1.9)

L S . . . .
burada GV Vo GV -sistemin vahid haocmdo adi vo Klaster

vaziyyatlorina uygun Gips enerjisinin giymatloridir. Molyar
giymatlorlo olages asagidaki kimidir:

L L AL S s Ps
G-l GgS=GSFs

G M & M
burada p, vo psmaddonin adi vo klaster vaziyyatlorina uygun

sixligi, M - molyar kiitlodir. ©mologolmis nanodlgiilii obyektin

kritik Ty Olclisiinii tapmaq {igiin (1.9) diisturuna osasen

dAG -
ar 0 tonliyini holl etmok lazimdur.

G d (:;ﬁ(&j —G\,L)+ 47zr20j
dr dr

=47zr2(G\§ —G\',‘)+87zr0'

47zr2(G\§ —G\',‘)+87zr0'=0, r-(47zr(G\§ —G\',‘)+87z0'):0,

47zr(G\§ —G\',‘)+87z0' =0 . Buradan

[ 20 |
= — < alangq.

of-of
Naticado
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=27 _ (1.10)
k™ AL S .
Gt -Gy
Vo AG(I’k) giymotini hesablamagq ii¢iin I, nin giymotini (1.9)
diisturunda nozors alaq. Onda alariq

3
AG_:M Gs - GV)+47zr0'—4 [GVZGGVJ
20 2 32 o
(Gv Gv>+4”GV ey :_3E(C;V'-—G\;°’)2+
o’ ::167z o
Gr-aif 3 (er-cif
Belalikla

+167

167 o
AG(r) 3 (GL_GSY? (1.11)
alariq. Bundan olave omologolmis nanodlgiilii obyektlorin
tezliyini  J, yoni vahid zaman orzindo vahid hacmdo
omologolmis nanodlgiili  obyektlorin  sayin1  vo onlarin
amolagalmasi tigiin lazim olan energijo uygun olaraq Olgiilora
g0ra paylanmasini N(n) hesablamagq olar:

3 =(NyD_ /a2 )EXP(- AG, K, T)  (L12)

N(n) = N,EXP(~ AG(n)/k,T) (1.13)
burada Nv - ilkin fazada vahid hocmdaki atomlarin sayini, D. —
0z-0ziino diffuziya omsali, a - atomlararas1 orta mosafo, N1 -
vahid hocmds tok, N(n) —iso vahid hocmds n atomdan toskil
olunmus nanodlgiilii obyektlorin sayini gostarir.

Omols galmis quruluslarin sfera formasi halinda J hesablanmasi

ticlin asagidaki diistur istifads olunur:

AGk = %ﬂo‘l’kz
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J=zNvkeTAGK/(nca’n)exp(-AGk/ keT) (1.14)
burada z<1 empirik vurugq, n - dinamik 6zlilik omsalidir.
Nanosistemlorin amoalogalmasi prosesina uygun sarbast Gips
enerjisinin doyismosi qrafiki Sokil 1.1-ds verilmisdir.

$<>i

ol

O O
— OO

N2

AG l

]
|
|
)
|
I
A

R R

Sakil 1.1. Klasterlarin amalagalmasi, boytimoesi va birlosmasi.
a) riiseym halinda b) stabil klasterlarin omoalagalmasi
v) Klasterlorin birlagmosi g) nanosistemlorin
omolagalmasi

Tarazhqda olmayan saraitindo nanoquruluslarin amalo
galmasi va boyiiasinin modellosdirilmasi

Nano obyektlorin amalagalmasi tezliyi vo 6lgiilors gora
paylanmasi funksiyasi tli¢iin daha doqiq ifadolor almaqg olar.
Bunun {i¢iin tarazliqgda olmayan soraitindo prosese baxagq. Ilkin
miihit miioyyan tosirloro moaruz gala bilor. Bu zaman nazora
almaq lazimdir ki, yeni atomun qosulmasi, sistemi yiiksok
enerjili vaziyyatdan yeni voziyyots kegirir. Eyni zamanda yeni
yaranacaq nano obyektdon atomlarin ayrilmast hali da
muimkiindr.

Ogor En ilo n atomdan taskil olunmus, E1 ilo 1 atomdan
toskil olunmus obyektlori isara etsok. Onda nano quruluslarin
omoalo golmasi vo boyiimasi prosesini asagidaki kimi taSovviir
etmak olar:
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E.+E ©E
kr17+1

Burda k, vo K,., uygun olaraq 1 atomun En qosulmasi vo

n=12, .. (1.15)

n+l?

ondan ayrilmasi reaksiyalarin siiratloridir. Zamandan t asili
olarag En - don amalagalmis obyektlarin doyismasi kamiyyati
dz(t N _ N _

df) = kn—lzn—l(t)_ (kn Zn (t)+ kn Zn (t))+ kn+lZn+1(t)’ (116)
n=12,..,o

tonliyi ilo toyin oluna bilor. Vahid zaman orzinds En don En+1
omologalmis obyektlorin say1 ils, oksina En+1 - don En
omolagalmis obyektlorin sayi fargini J, (t) ilo isaro edok. J,(t)

- hesablanmasi ti¢iin odabiyyatdan molum asagidaki diistur
istifada olunur

‘]n (t) = I(n_zn (t)_ krT+1Zn+l(t) (117)
(1.16) tonliklor sistemi ixtiyari zaman aninda
omolagalmis obyektlorin dlgiilora gors paylanmasini tapmaga
imkan verir. Bunun {igiin Zn(0) - omologolmis obyektlorin
Olgliloro goro ilkin paylanmasi, sorhod sortlori, (1.16) -
tonliyinin  omsallar1 vo sothdo yerlosmosi miimkiin olan

atomlarin say1 O, verilmalidir. (1.16) tonliyinin omsallarini,
yoni atomlarin diiziino vo aksino kegmo reaksiya siirotlorini
toyin etmok tiglin elmi odobiyyatdan molum olan asagidaki
diisturlardan istifads olunur:

N A0 16's|
kf =0 Xp| — adn Xp| — n 1.18
n =PV ® ( kT Je ( 2kBTj (1.18)
_ A.Q &
Ky =0 vs xp| — 250 lexp| =" 1.19
nd = “n¥s ( keT ]e (ZkBT] (1.19)
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burada A,g =A,g L1 aAaG(“)
n

1AAG(D) A g -

! Aalgn-¢-1:Aag_2 on

OAG(n)
on
O, :4W, v, Vo vy adi vo nano obyekt halinda atomlarin

istilik rags tezlikloridir.
k, vo K, molum oldugunu, v, =v, =v gobul etsek onda

atomlarin  kegid aktivlosmo enerjisi, &, =

J (t) ticilin alariq:
2,6)-ver - 5% 0.2, (e 21 |-02,,er] B

: 0. B D (1.20)

k, vo k, qiymotlori molum olarsa belo, sorhod sortlori

verilmadiyino goro (1.16) tonliklor sistemini hoall etmok
miimkiin deyildir. Sorhod sortlorinin  verilmosi hal-hazirda
nozari problem olaraq qalir. Buna goro do (1.16) tonliyini hall

etmadon J, (t) giymotlondirmok lazimdir.

Birinci yaxinlagsma olaraq forz edirik Ki, Jn(t)zamandan

asili deyildir, yani J=const=J(n*). Bundan slavs dayanaqli hala
uygun olaraq

k: Nn - kn+an+1 0 Va On Nn - On+1N”+1 O
AG(n)
:01 n =
on %

0AG(n)
3o (t)= vexp(— AkaE?T” J[onzn(t)exp(— kZT j 0,Zpalt )em(szD _

on
R SRR

n=nk giymati iig:iin =0, &, =0 olur.

ivexp(_iaB‘-‘Tn ](o (0-0,2,.,(0)) = vOnexp( 2 J( ()-Z,4(0) =
~oten| -5 [4- 5l

Naticado
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— AQ Z Z
I(ng= vOnNnexp(— anj(_n_ J (1.21)
kT AN, N

213

n+l
alariq. Burada O, =4n
atomlarin say1, v —atomlarin istilik rogs tezliyi, Nn— paylanma

funksiyasidir. Sothin sfera formasinda oldugunu nazars alaraq
J - liglin daha miinasib agagidak: diisturu almaq olar:

- sothdoki yerlosmasi miimkiin olan

J= KT 4nAN Fexp( AG, J (1.22)
3ma’ny k, T
N
burda Ni=Nv= 22t — 2 [ASc 70 1d0vic faktorudur.
M n, \ 37k, T

Nano obyektlorin amolo golmasinin qgeyri stasionar
halina baxaq. Bu zaman J = const= Jn(t) vo (1.16) tonliklor
sistemini avazina, toqribi olaraq bir diffuziya tonliyina kegmok
lazimdir. Tam qiymatli n doyisoni oavazins, tam giymatlords n-o
borabar olan x kasilmoz doyisonini daxil edok. Onda (1.16)
tonliyi asagidaki soklo diisor:

aZdEXLk(n—1)z(n—1)—k*(n—1)z(n—1)—k+( )2(n)+k* (n+1)z(n+1) (1.23)
Sistemin dayaniqli vaziyyati tiglin sortlor asagidaki kimidir:
k*(n—=1)N(n-1)—k~(n)N(n)=0,

k*(nN(n)—k (n+1N(n+1)=0

buradan k™~ - ni k™ vasitasilo avoz etsok alariq:
k"(n)=k"(n=N(n—1)/ N(n), k" (n+1)=k*(n)N(n)/ N(n+1)

k™ - ni k¥ -liglin tapilmig diisturlart (1.23) — da yerino yazsaq.
Onda alariq:

oo 2 20020 2226

dt N(n-1) N(n) N(n+1) N(n)
Alman quruluslarin sfera soklinds hali ligiin asagidaki kimidir:
)3 (), L5 280) (1.24)
ot ox ox ) kgT ox OX
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burada PA6()va k* iigiin elmi adabiyyatdan molum analitik
oX

ifadolori beladir:

k= 07k, T exp{GL -G’ (1_3 &D (1.25)

37a’n 2RT n
tonliyini yani
az(x):a(k+azj+1a(k+z 8AG(X))

ot 0ox ox ) kgT ox OX

Z(x)=0 t=0, x>0 baslangic vo
Z| =N, Z| =0 sorhod sortlori iigiin hall edorok

omologalmis obyektlarin tezliyini
J(N)=k*(n)Z(n)-k (n+1)Z(n+1) diisturu asasinda

200~ N (ﬂjj‘ (1.26)

ax(N(x)
kimi hesablamaq olar. Burada N(x)=Niexp(- A G(x)/ ksT).

Sothds nanoquruluslarin amala galmasi va béyiimasinin
modellasdirilmasi

Bu halda nazik tobogolorin omolo golmosi vo
boylimasinds istirak edon  vo onlarin tobagolorin boyiimo
prosesing, qurulusuna vo morfologiyasina tasir edan proseslora
baxilir.

Molumdur ki, tobagolorin  bdylimasinin  {i¢ asas
mexanizm vardir:

Birincisi laylar tizra olan boytumadir (Frank van der
Merve mexanizmi). Bu zaman tobagonin atomlart bir-biri ilo
deyil, althgla daha giiclii oslagodo olur. Bir tobagonin
formalagsmas1  qurtardigdan  sonra, ndvboti  tobagonin
formalagmasi baslayir.
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Ikincisi adalar iizro olan bdyiimadir (Vollmer-Weber
mexanizmi). Bu zaman tobagonin atomlari altligla deyil bir-biri
ilo giiclii alagads olur. Bu halda ii¢ 6l¢iilii adlar altligin sothi
tizarinds amala galir va boytiyiirlar.

Ugiinciisii  laylar vo adalar {izro olan birgo
boyiimadir(Stranski-Krastanov mexanizmi). Bu laylar vo adalar
lizra araliq boyiimo mexanizmdir. Bu zaman iki 6l¢iili tobago
formalagandan sonra ii¢ 6l¢iilii adalar boyiyiir. Sethdo adalarin
amoala golmasi va boyilimasini asagidaki kimi tasvir etmok olar:

Atomlar qaz fazasindan R siirati ilo horokst edorok Eads
rabito enerjisino malik olaraq sothdo adatom kimi yerlosirlar.
Vahid soth sahasindo no sayda yerlosmoasi miimkiin olan
nimuns Sathindo tok ni sayda adatomlarin sixligir yaranir.
Adatomlarin

D= Y Exp[— Eairr j

4n, kT
diffuziya omsalina malik sothdo miqrasiyast asagidaki
proseslordon biri bag verana godar davam edir. Birincisi altligin
temperaturu kifayst godor yiiksokdir. Buxarlanma noticasinda
Adatom yenidon qaz fazasina qayitmasi. Bu proses adatomun
yasama

4 E.q
=v Ex ads
Tads v p( kBT

miiddoatini xarakterizo edir. ikincisi adatom yaranmis adalara vo
ya defektloro qosula biler. Uciinciisii adatomlar 6zlori birlosib
adalar yarada bilar.

Bozi hallarda kigik adalar stabil olmayib vo onlar ayrica
atomlara dagilir. Buna baxmayaraq adalarin boytimasi davam
etdikco onlar daha stabillosir vo onlarin boyiimosi ehtimali,
dagilmasi ehtimalindan daha ¢oxdur. Kritik adanin olgiisii 1 -
adanin elo minimal Olglisiidiir ki, yalniz bir atomun ona
gosulmasi onu stabil edir.

Adalarin  amoalo  golmasi vo dagilmasini siiratini
giymotlondirilmasine baxaq. Olgiilori j, j<i  olan  n

22




konsentrasiyas1 ilo toyin olunan stabil adalara baxag. nj
adalariin formalagsmasina dord proses tasir edir.

Iki proses nj- nin artmasina tosir edir. Birincisi olava j
oOlgiili adanin amolo golmosi yeni atomun j-1 o6l¢iilii adaya
qosulmasi ilo bas verir. Bu prosesdo omalo golmis adalarin
konsentrasiyasi1 o;Dn;n, olar. Ikincisi j+1 ol¢iilii adadan bir

atomun ayrilmasi, yeni j 6l¢lilii adanin amala galmasina sabab
olur. Bu zaman dagilmalarin konsentrasiyasi O j;1;,; Kimi

hesablanir.

Iki proses iso nj - nin azalmasma sobob olur. Yeni
atomun j - oOlgiilii adaya qosulmasi naticasinds j+1 6l¢iilii
adanin amola galmasi va j - 6l¢iilii adanin dagilmasi naticasinda
J-1 6l¢iilii adanin amala golmasi prosesi bas verir. Adatomlarin
Vo nx stabil nanoquruluglart j > 1 konsentrasiyasin
giymotlondirmok {iglin odobiyyatdan molum olan tanliklor
sisteminino baxaq:

dn, n .

—_=R Lt Qon. +Y 0n 2000 -nS o Dn )-no Dn (.20
dn, ’ .
—=n0, . Dn_,~on +0, n _ ~noc Dn (1.28)
dr d 4
dn, D
—=no,Dn
dt ITER {1.29)

burada D - diffuziya omsali, R - atomlarin qaz halindan
prosesa qosulma stiratidir.
(1.27) tonliyi adatomomlarin zamana gora doyismasinini vo R

I

. T . . . - -
goro artmasini, ' "7 azalmasii tosvir edir. Motorizadoki
hodlor iso adalalain amolo golmasi vo dagilmasina gors
adatomlarin qosulmasi vo dagilmasi stiratlorini ifado edir.

285 2 2 . N
20:1; vy 200 podlori  ciit-ciit adatomlarin ayrilmast vo

omalo golmasi gostorir. <7 -lgiilori 3-don i kimi adalarin
dagilmasint vo omologalmasini gostorir. Sonuncu hod stabil
adalarin adatomlar1 6ziino qosmasi siratidir. (1.28) tonliyi |
Olgiilii stabil adalarin konsentrasiyasini gostarir. (1.29) tonliyi
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yeni adatomlarin qosulmast hesabina nx stabil adalarin
konsentrasiyasinin  bdyiimasini  tosvir edir. (1.27)-(1.29)
tonliklorini  hall  edoarok adalarin  konsentrasiyasini  va
adatomlarin zamana gora funsiyalarini tapilmais olar.

Saorbast hacmds nanoquruluslarin  amalo  galmasi  vo
boyiimasinin modellasdirilmasi

Normal soraitdo nanoobyektlorin bdyiimasi zamani yeni
atomlarin qosulmasi sathdon asili olmadan bas verir. Bu
soraitdo vahid zamanda riiseym miitindon klaster vaziyyatina

ke¢mis atomlarin say1 N v eXp(—Aagn) ila, oksina ke¢mis
atomlarin say1 NgVg exp(— A9, +1) diisturu ilo tayin olunur.
Burda n,, Ng,- yaxin soth ayricindaki tobagodo uygun olaraq

ilkin vo klaster voziyystindo atomlarin sayi, V|, Vg - uygun

olarag ilkin vo Klaster voziyyotindo atomlarin istilik roQs
tezlikloridir. Buna gora do boyliyan obyektdo atomlarin sayinin
doyismo siirati

dn_ n,v,_exp| - A.9, —nv, exp _B:0 (1.30)
dt kT KT

B
diisturu ilo hesablanar.
Ogor N . =Ny=N, , vV ,=Vs =V Qgobul etsok onda
(1.30)diisturu asagidaki kimi yazmagq olar:

dn Aagn Aagn+1
——=n,v| exp| - —exp| — 27 | =
dt Av[ Xp( kBTJ Xp[ keT

A9 A 0na—AL0
n.ve _Tadn 1 g _ “adn+ adn ||_
A Xp( kT j[ Xp[ kT D

)
B B
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Naticodo atomlarin sayinin doyismasi siiratinin hesablanmasi
uctin

dizn Vexp _Aai ]__exp _M
da A keT keT

diisturunu almis olariq. n avazina X dayisanini daxil edarok

A Gn-AGni1=(0 AG/0X) ‘ x=n. alariq.

Aydmdir ki, (0 A G/ 9 Xx) |X:n_ = (gs —g L)+§An—1/30_ .

Omala golmis obyektin sfera  formas1  halinda
4 e
n=3

ma

6
ortalanmis diametrinin uzunlugu, q - sixliq amsalidir.

A 3a OAG
Onda 94G _ (¢S —gL )+ Dq 3 %5 vo 925 _0
on (g g ) 3q r on

3
q= 8@) q. burada a — obyekto daxil olan atomlarin
a

8Ac?
27(gL —95)3
g\qllsao_ _ rk(gL _gs)l

Noticodo 9AG _ (4t _ S(l_rkj
on (g 9 r

alariq. Beloliklo boyiiyan obyektds atomlarin saymin doyismo
stirati ticlin asagidaki ifadoni almis olariq:

dn_ _Aagn _ _(gL_gS> _r
dt_nAveXp( kBTJ{l exp[ kBT(l Ir(j (1.31)

Ogor vexp(— Aag”jz kT goabul etsok va Ny :4‘°{/n72 onda

kgT 3ma’n

olgtilorin doyisma siiratini

tonliyini hall edorok n, = tapariq. Buna gors do

25



L S
dr_ 2KT 11 exp| - G--c )(1_'&) (1.32)
dt  93/qza’y RT r
Oksar hallarda (6.3) diisturunu

dr KT (G--G*%)(,
o e o

kimi istifado olunur. Burada f ~1- ssthdoki atomlarin pay:
2

3/q
ifado olunur. Bazon
L S
dr _ kT [1_exp(_ (G—G)ﬂ (1.34)

olub, yeni atomlarin qosulmasi imkanini gostorir vo f =

dt  9ma’n RT
diisturundan istifads olunur. Bazi hallarda isa 6lgtilarin doyisma
stiratini

dr [3v, k' (G--G*) rj
— —3(Fa _n 1-— = 7 1-k 1.35
dt |4z 3’ { exp( RT ( r H )

diisturu ilo hesablanir. Burda U, - nanoqurulusdaki atomun

hacmini, kn+ - bir atomun sistema qosulmasi reaksiyasinin

stiratidir.
Nanohissacikdaki atomlarin sayinin tayini tisullari

Moalumdur ki, nanohissaciklarin bir ¢ox xassalori onlarin
olgtilorindon, nanohissacikdoki atomlarin sayindan asilidir.
Nanohissacikdoki atomlarin say1 vo Olgiilori {igilin yuxaridaki
diisturlardan istifado olunmasi bir sira ¢atinliklorlo baghdir.
Beloki bu ifadalora malum olmayan hesalanmasi talob olunan
Komiyyatlor daxildir. Onlarin hesablanmasi ¢atinlogir. Buna
gora do istifads {igiin daha alveriligli tisullarin olmas1 zaruridir.
ovollco eyni atomlardan toskil olunmus nanohissocikdoki
atomlarin say1 nanohissaciyin 6l¢iilori arasinda slages diisturunu
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m ..
tapaq. Madds miqdarinda atomlarin saymin N = M N , kimi

tayin olunur. Burada N - nanohissacikdoki atomlarin say1, p
- materialim sixhigi, N, -Avogadro odedi, M - molyar
o 4 s D 3

kiitlodir. m=V p, V =§7zr Vo r 25 oldugunu noazaro

3

D

alsag. Onda m = alariq. Naticado eyni atomlardan togkil

olunmus nanohissacikdoki atomlarin saymin nanohissaciyin
Olgiilori arasinda asagidaki alage diisturunu almis olariq [1]:

3
N — wD NA

6M
N - nanohissocikdoki atomlarin say1, p - materialin sixlig,
N , -Avogadro adadi, M - molyar kiitls, D - nanohissaciyi

(3.15)

daxilinds saxlayan sferanin diametridir. (1) disturu ilo AU,
qiz1l nanohissaciyin 6lgiisii D = 0,8nm alinur.

Miixtolif atomlardan toskil olunmus nanohissaciyin
Olclisi molum oldugda ondaki atomlarin saymin tapilmasi
mosalasine baxilir. Bu zaman nanohissacik kiiro formasinda
tosovviir olunur.

(CdS),, nanohissaciyinin dlgiisiiniin  tayinino baxag.
Kiiro kimi tosovviir olunan bir CdS birlosmosinin 6l¢iisii
I, =TIy + I, Kimi toyin olunar(Sokil 1.). Burada I, Vo I,

Cd vo S atomlarinin kovalent radiuslaridir. R radiuslu
(Sakil 2.) nanohissaciyinin ( R - verilir) atomlarinin  say1
asagidaki kimi tapila bilor:

R®—r?®

r’

n=

(3.16)
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Burada r =R —2r,, R- nanohissaciyi 6z daxilindo saxlayan

sferanin(Sokil 3.3.) radiusu, r, - CdS  birlosmosini 6z
daxilindo  saxlayan  sferanin(Sokil ~ 3.2.))  radiusudur.
R =0,52nm oldugda (CdS), nanohissaciyi iigin n=9
alinir. Biitiin atomlarin say1 iso 18 olar.

(Au,S), nanohissaciyine baxag. Au,S birlogmosi

Sakil 3.4-do tasvir olunmusdur.
2 2
/a®+b
AD=a=4r,,CD=b=2(r,, +1;) , I :\2 :

R=0,5nm oldugda (Au,S), nanohissaciyi iligin n=3 alnr.
Biitiin atomlarin say1 iso 9 olar.

ey oy N
P 1 v N
Rl » ‘ v
P A R ol .
F $- -oi
4 VR
ch :
L -

Sokil 3.2. Sokil 3.3. Sokil 3.4
Yuxaridaki hesablamalarin naticasi olaraq Au16 ,
(CdS), va (Au,S), nanohissaciklorinin asagidaki nozori

vizual modellorini (Sokil 4-6.) qurmaq olar. Bu modellor
osasinda homin nanohissaciklori ~ kvantmexaniki todqigq etmok
olar:

Sokil 4. Auis nanohissaciyinin nazari vizual modellori
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D 58,
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B

Sakil 5. (CdS)s nanohissaciyinin nazari vizual modellori

Sakil 6. (Auz2S)3 nanohissaciyinin nazari vizual modellori
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2. Kvant saviyyasinda nanosistemlarin modellosdirilmasi

Kvant saviyyasinda nanosistemlorin dyranilmasi {igiin
istifado olunan qeyri empirik metodlardan biri Xartri-Fok-
Rutan metodudur. Bu metodun asas ideyasi ondan ibaratdir Ki,
sistemo daxil olan har bir zorrociyin digar zorraciklorlo

r

qarsiligh tesiri, hor hansi V( jpotensiah ilo ovoz olunur.
Belaliklo ¢oxzarracikli kvantmexaniki mosalo bir zoarracikli
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mosaloya goalir va kvant saviyyasinds nanosistemlarin
oyronilmasindo  asagidaki  timumilogmis  Xartri-Fok-Rutan
tonliklarindan istifads olunur:

gl (Fi,pq _giSpq)qu =0, (p :L_m) (21)
q:
burada
I:i,pq = fi H pq + %Z C:kcs/, (2Aij,k/,“] prgs — Bij,kﬁ‘] prsq) (22)
jkers
Spq = XpxqdV (2.3)

isaro edilmigdir. &; - i-ci elektronun orbital enerjisi, f; - i-Ci
tobogonin elektronlarla moskunlugu doracasi, c,; - namalum

omsallar, 7p - bazis funksiyalardir, Spq- ortma matrisi, Hpq-

Hamilton operatorunun 1-elektronlu matris elementlori,

Jorgs Jprsg - 2-€lektronlu matris elementlori, A;,, vo By,

verilmis matrislordir. (1) ifadesi imumilogsmis XFR tonliklori

adlanir. Sistemin tam elektron enerjisi hesablamagq iiciin

E=2% C;iqu fiHy+ 2 X C;ic:kcqjcs,e (2Aj ke d prgs —Bij.ked prsg)
1pq ijk¢ prgs

diisturundan istifads olunur. Cyi namolum omsallarini tapmaq

tglin (2.1) qeyri-xatti bircinsli cobri tonliklor sistemini hall
etmok lazimdir. Bu zaman atomlar1 xarakterizo edon y, bazis

funksiyalart malum hesab olunur vo buna gors do bu tonliklora

daxil olan S, , H,yiJps s Jprsg s Ajxe Vo By, matris

elementlorinin odadi giymatlorinin molum oldugu forz edilir.
F. nq kemiyyatlori Cy; machullardan geyri-xatti astlt olduguna

gora do (2.1) tonliklori geyri-xatti cobri tonliklor sistemidir va
bu tonliklor sistemini matris formasinda asagidaki kimi do
yazmag olar:

FC =ESC (2.4)
Burada, E-elektronlarin orbital enerjilari vektoru, S —6rtma vo
C- namalum amsallar matrisi, F — Fok matrisi olub C- namalum
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omsallar matrisinin elementlorindon asilidir. (4) imumilogmis
moxsusi giymatlor tonliyi olub Rutan tonliyi adlanir. Unitar
cevirmo Vvasitasi ilo (2.4) tmumilogsmis moxsusi giymatlor
tonliyini adi moxsusi giymatlor tonliyino gatirmok olar. Bunun
ticlin S matrisini | vahid matrisa g¢eviron V — unitar matrisi
liciin VTSV =1 iso, onda X =vC vo F =V'FV ovazlomasi
apararag naticado
F'X =EX (2.5)

adi moxsusi giymatlor tonliyi alinir. (2.5) tonliyini hall etmok
{icin F - Fok matrisinin diaqonallasdiriimasi {isulundan
istifado olunur. Naticado ¢ -orbital enerjilorinin va Cqi -

omsallarinin  qiymotlori tapilir, ¢, Vo Cyi giymatlarinin

hesablanmis qiymatlori nanosistemlarin tam elektron enerjisini,
ionlagma potensialini, atomlarin effektiv yiiklorini vo s.
hesablamaga imkan verir.

Almmmus naticalorin interpretasiyasi

Nanomaterialin stabilliyini, mexaniki, optik, elektrik
Vo magnit xassslorini miisyyonlosdirmok olar. Malumdur ki,
elektronu on asagi enerji soviyyasSindon baslayaraq iki-iki
soviyyalords yerlosdirilir. Qadagan olunmus zonanin giymatini

hesablamagq tiglin &xgpp — Eymo forqi tapilir. Burada &€pgyo -

on asagl bos vo &yqyo - elektronlar torofindon tutulmus on

yuxart molekulyar orbitalin enerjisidir. Qadagan olunmus
zonanin qgiymatininin 2 - don kigikdirso nanomaterialin
kegirici, 2 - don boyuk 3-don kigikdirsa yarimkegirici vo 3-dan
boyiikdiirsa dielektrik oldugunu gostarir. Elektronlar tarafindan
tutulmus on yuxari saviyyanin enerjisi oks isara ilo ionlagsma
potensialimin  giymatine  barabardir: |, = —&ypyo. Mohkamlik
n:;(gABMO—gYTMO) diisturu ilo miloyyan oluna bilor.
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Belolikls, 7 >1eV oldugundan nanohissaciyi mohkam,
n<leV yumsaq material hesab olunur. &pgmo Mmenfi

isaralidirsa nanohissaciyi elektrofil, miisbat isaralidirss niiklefil
hesab  olunur. Nanohissaciyinin stabilliyi AE =E,,, — E,

diisturu ilo hesablana bilor. Burada E,, nanohissaciyin tam
enerjisi, E;, isa bu nanohissoyo daxil olan hissaciklorin

ayriliqgda tam enerjilori comidir. AE > 0oldugda material geyri
stabil, AE <0 oldugda material stabil hesab olunur. Materialin
stialandiracagi fotonun dalga tizunlugu

9 . )
A= P— Ch)xl 6107 x10” nm diisturu ilo hesablanir. Burada
ABMO YTMO d

¢ =3-10%m/san, h =6,63x10~>* C-san.

Rutan metodu ils hesablama algoritmi

1. Giris verilonlor: bas, orbital vo magnit kvant odadlori;
atomlarin koordinatlari, elektronlarin ) bazis
funksiyalarimin sayi, bazis funksiyalariin eksponensial
parametrlorinin, A;,, vo B;,, matris elementlorinin
giymatlori (agiq tabags iigiin).

2.1 vo 2 clektronlu inteqrallarin matris elementlorinin
hesablanmasi

3. Ilkin C-nin verilmosi iigiin X =H - f matrisinin qurulmas:
Vo diaqonallagdirilmasi

4. Ortmo S matrisinin vahid | matrisina gatirilmasi: s=c7sc
hesablanmasi vo diagonallagdirilmasi vo RO; = RO;; (x/q )71,
S-RO=1.

5. V=C-RO Vo & =X;, i=12,...,m

6. Sixlig RO=C'Cf vo Fok F=Hf +RO(2A-J —-BK) matrisinin
elementlorinin hesablanmasi

7. F'=VTFV hesablanmasi vo diaqonallagdirilmasi: F - X = FH
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0 i#]j
FHi=1.0 i=]

FH; elementlori artan sira ilo nizamlanmasi vo & =FH; ,
i=12,..,m.
8. Problemin hallinin daqigliyi alindimi ( f max = max
1

)?

Yox alinmis moxsusi vektorlar iigiin C=VX , V=C
hesablanir vo hesablama prosesini 6-ci addimdan davam et!
Bali, novbati addima keg!

9. C=VvX giln sistemin tam elektron enerjisi, ionlagma
potensiali, atomlarin effektiv yiiklori vo s. hesablanir.
Hesablamanin sonu.

Alinmis naticalorin dogrulugu Virial sorti ilo miioyyanlosir.

&j —5i0

Virial sorti belodir : %zZ. Burada V vo T uygun olaraq

sistemin potensial vo kinetik enerjisidir.

Bu metod ilo kvant saviyyssindo nanosistemlorin
modellosdirilmasina baxaq. Bununun tiglin FesO4 hissaciyinin
vizual modelini quraq (Sokil 2.1) vo kvant saviyyasinds
kompiiterdo hesablanmasin1i aparmaq lazimdir. Noticada
asagidakilar alariq:

Sakil 2.1. Fe3O4 hisaciyinin vizual modellari

Tam Enerji =-4041.460231944 (a.v.),
Elektronlarm kinetik enerjis1 = 4016.484721383 (a.v.),
Virial sorti (-V/T) = 2.0062.
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ATOMLARIN YUKLORI VO KOORDINATLARI

7 Atomu Yk Koordinatlari(Angstremlo)

X y z
3 26 0.325387 -0.71883092 -1.20489795 -0.58858283
5 26 0.260842 1.07250870 1.32842848 -0.58858283
7 26 0.375242 -1.61448609 1.32842848 0.96277123
4 8 -0.203110 2.86384836 1.96175480 -0.58858283
2 8 -0.137197 -2.51014091 1.96175466 2.51412561
6 8 -0.449784 -0.71883092 0.69510205 -0.58858283
18 -0.171380 -0.71883092 -3.10489795 -0.58858283

Almmmis noaticolorin analizi hagqinda molumat ndvbati
movzularda verilocokdir. Virial sortinin 2,0062 borabor olmasi
hesablamalarin  naticolorininin  real prosesi diizgiin  okS
etdirmoasini gostarir.

3. Sixhq funksionali nazariyyasi metoduna asaslanan
modellasdirma

Sixlig  funksionali  nazoriyyssi(SFN)  metodunun
geyriemprik metodlardan fargi ondan ibaratdir ki, sistem hali
r

elektron sixligi funksionali p[ J vasitasilo toyin olunur va

i -
p(rjzf..JQGZdal..daN diisturu ilo ifads olunur. Burada o, -

sistemin goxelektronlu dalga funksiyasi, do; - i-Ci elektronun
foza vo sipin koordinatlaridir. Beloliklo p[?} elektronun foza
Vo sipin koordinatlarinin funksiyasi olub, sistemo daxil olan
elektronlardan hor hansi birinin agkar olunmasi ehtimalidir. Bu
nozoriyya sistemin cirlasmayan osas halimin  elektron
qurulusunun biitiin xassalorini tamamilo miiayyon edir. 1964-cii
ildo Honeberg vo Kon torafindon osast qoyulan bu metod
tocriibada totbiq olunmaga baglanilmigdir. ©gor sistemin asas
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- % - - - -
halinin butin xassalori p(rj ilo ifado olunursa, onda sistemin

elektron enerjisi
Elp]1=Tlpl+ Ven [P1+ Ve L] (3.1)
diisturu ilo hesablanir. Burada T[p] - sistemin Kkinetik enerjisi,
V.. [p] -elektronlarm niive ilo qarsihiglt tasir, V.[p] -
elektronlararasi qarsiligl tasir potensiallaridir. V. [p] potensiali
Veelp] = Veoulo]+ Vielp]  diisturu  ilo  hesablanir.  V,[p] -
elektronlarin kulon garsiligh tosir potensiali, V, [p] miibadilo
korrelyasiya potensialidir. T[p] , Ve [p] Vo Veule] Kon-Sem
r

metodu ilo hesablanir. Bu metodda p( ] asagidaki kimi toyin
olunur:

i) 3041

Qeyd edok ki, w, -Kon-Sem  orbitali olub Xartri-Fok
orbitalindan V, [p] miibadilo-korrelyasiya potensialinin olmasi

(3.2)

ilo forglonir. v, [p] miibadilo-korrelyasiya potensialinin dogiq

ifadosi molum olmadigina goéro Vo bunun iiglin olave
yaxinlagsmalardan istifado olunur. Belo yaxinlagsmalardan biri
Lokal sixliq yaxinlagmasi olub, elektronun lokal xassolorindan

- -
asihdir. Bu yaxinlasmada V, [p]= jdrp( r ]EXC p( rj Kimi

hesablanir. Burada Exc[p(_r)n miibadilo-korrelyasiya enerjisi

olub, onun hesablanmasi {igiin adadi Vo ya toqribi diisturlar
vardir. Kon-Sem metodunun doaqiqliyini artirmaq ii¢iin sixliq
gradiyentini nozars almaq lazimdir. Bu yanasma timumilogmis
gradiyent yaxinlasmasi adlanir. V,.[p] miibadilo-korrelyasiya

35



- - dp[?J
potensiall  V,.[p]=] drp[ r jEXC p( r j, —5— | disturu ilo

hesablanir.
Hal-hazirda V,[p] hesablanmasinda iimumilosmis

gradiyent yaximlagsmasindan istifado olunur. V,.[p] miibadilo-

korrelyasiya potensiali malum olarsa, onda asagidaki Kon-Sen
tonliyi hall edilir:

-7l ) oo ) (33)

-

Noticodo moaxsusi giymatlor ¢, Vo Wm(rj MoXSusi

2
20
miioyyonlosmis olur. Burda

NGO EGE T

mibadilo vo Vg, (?jz] [p(?]/ P’ _)Jd? - Hartri potensialini

- N
funksiyalar1 tapilir vo p(rj > sixliq funksionali

m=1

- >

r-r

r-r'

xarakterizo edir. Sistemin elektron enerjisi, kimyavi potensiali,
hissaciklorinin saymi1 vo digor komiyyatlorin giymatlorini
hesablamagq olar:

oL a7 o7 ) FJo o] of )

3 2/3 3 )¥2 SE 5
C 10(37[ ) 17/:(5(:j ’ /1=§0+Veﬁ(rj,

( J- [l Val ¥ D/ N-iof e (3.4)
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burada N elektronlarin sayi, A- sistemin kimyavi potensialini
r

xarakterizo edir, Vex[ J xarici effektiv sahonin potensiali,

Vgt [?J iSo sistemin effektiv sahonin potensialidir. Sistemo daxil

olan hissacikloraras1 qarsiliqlt tasir nozars alinmazsa onda bu
hal {istin Kon-Sem tonliyin asagidaki kimidir:

(5o 7] a7 (35)

(3.2) tonliyi hall edilorak moaxsusi giymatlori &, Vo Wm[?j

vl

tapilir. Sistemin elektron enerjisi E = Y ¢; Vo digor komiyyatlor
i=1

1 . - . - N
moxsusi funksiyalar1 vo sixlig1 funksionalt p[rj: >
m=1

hesablanir.
SFN metodunun hesablama algoritmi

1. Giris verilonlori: Atomlarin koordinatlar1 vo elektronlarin
say1
2. Ehtimal olunan elektron sixligi funksionalinin verilmasi

p[_r)j Bu halda elektron sixligini verilmis atomlarin yiiklarinin

comi kimi vo ya qabaqcadan yarimemprik metodlarla
hesablamaq olar.

3. Hartri v, (?j potensialinin hesablanmasi. AV, (?} = —47rp(?j
Puasson tonliyinin hallindon tapilir.

4. Effektiv V4 [?j potensialin qurulmasi

5. Kon-Sem tanliyinin hall edilmasi
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elektron sixligi

7. Kon-Sem tonliyinin  hollindon yeni

funksionalinin qurulmasi
8. Alinmis yeni elektron sixlig1 funksionalinin oavvalki elektron

sixlig1 funksionali ilo kifayat godor dagigliklo iist-listo diismasi
sortinin yoxlanmas1?

Ogar sart 6donmirss, hesablanmis yeni elektron sixligi
giris verilon kimi gabul edib, prosesi 3-don davam etmoali.
Sart ddonarsas hesablamanin sonu hesab edilir.

SFN metodu ilo FesOs hissociyinin todgigino baxaq.
FesOa4 hissaciyinin vizual modeli Sokil 3.1.-do  verilmisdir vo
SFN metodu totbig etmoklo kompiiterdo hesablanmasini
aparmaq lazimdir. Belaliklo biz Fe3Os hissaciyi {iiglin
kompiiterds hesablamanin natico asagidaki kimidir:

Tam enerji =-3916.861115183 (a.v.),
Elektronlarm kinetik enerjist = 3978.165287900 (a.v.),
Virial sorti (-V/T) = 1.9846.

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu  Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

326 -14.246023 -0.71883080 -1.20489800 -0.58858280
5 26 2.588963 1.07250900 1.32842800 -0.58858280
7 26 9.257804 -1.61448600 1.32842800 0.96277130
4 8 -3.898432 2.86384800 1.96175500 -0.58858280
2 8 6.001310 -2.51014100 1.96175400 2.51412600
6 8 2.822991 -0.71883080 0.69510180 -0.58858280
18 -2.526635 -0.71883080 -3.10489800 -0.58858280

Almmis naticalorin interpretsiyas: vo analizi haqqinda
molumat novboti movzularda verilocokdir. Virial sortinin
1.9846 Dborabor olmasi hesablamalarin naticalorininin real
prosesi miityyon monada diizgiin oks etdirdiyini gostorir.
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4. Molekulyar dinamika metoduna asaslanan
modellosdirma

Nanosistemlorin molekulyar dinamika metoduna asasan
modellosdirilmasi naticasinda sistemo daxil olan
nanoobyektlorin zamandan asili olaraq qarsiliglt tasirlorininin
inkisafin1 izlomoys imkan verir. Bu metodun iistlinliiyli ondan
ibarotdir ki, atomlarin horokot siratlorini vo sistemin
temperaturunu nazars almagla modellagsdirmoys imkan verir.
Sistemo daxil olan hissaciklor malik oldugqlar1 potensial sahalori
vasitasi il bir-biri ilo qarsiligl tasirds olurlar. Potensial enerji,-
rabito uzunlugu vo bucagi, torsion bucaqlardan vo kovalent
olmayan qarsiligli tosirlordon asili olur. Hissaciklara tosir edon
quivvalar onlarin koordinatlarindan asili funksiya hesab olunur
Vo qarsiligh  tosir potensiallarin1  bilmoaklo  nanosistemi
modellasdirmak olar.

Hal - hazirda bu metod nanosistemlordoki defektlori,
coxlu sayda atomlardan togkil olunmus nanoklasterlorin va
bioloji nanoquruluslarin dyranilmoasinds genis istifado olunur.

U[?j potensialinin tosiri altinda horokot edon n sayda

nanohissaciklordon ibarot olan sistemo baxaq. Hissociklorin

- -
horokatini onlarin koordinatlar1 r, vo impulslart p, = m.v;

vasitosi ilo tosvir etmok olar. Malumdur ki, bels sistemin
Hamilton funksiyasi
52
Hrpl=sPisulr 4.1
()7 (1

diisturu ila tayin olunur. i-ci nanohissaciys tasir edon qiivvani

aU(rij
N
Fi=————=

.
or;
diisturu ilo hesablamag olar.

(4.2)
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Belo sistemin harokat tonliyini asagidaki kimi yazmaq olar:

%:ﬁzﬂy %:—@:—%: i(_r)ij (4'3)
o opim o ori ori
2% — N

on_too 1 .Fi(rij (4.4)
ot m,_ ot mi
(4.3) vo (4.4) tonliklorindan sistemin harokat tonliyi

P _pfy (45)
m, - P =F|ri .

Nyutonun ikinci qanunu alinir. Sistemin vaziyyatini izlomok
ticiin (4.5) tonliyini inteqgrallamaq zaruridir. Yoani hissaciyin
koordinat vo siiratinin baglangic qiymatlorine géro zamanin
novbati istonilon aninda onun trayektoriyasini almaq olar. (4.5)
harokat tonliyini miixtolif metodlarla inteqrallamaq olar. ©Oksar
metodlar sonlu farglor metoduna osaslanir. Burada zaman
miioyyon addimla diskret doyisir. ©On mitkommoal metodlardan
biri Verle alqgoritmidir. Metodun osas ideyasi hissaciyin

r(t+At) Vo r(t—At) vaziyyatlorini siraya ayirmaq vo sonra

comlomok lazimdir. Naticada hissociyin koordinatlari ti¢iin
asagidaki diisturu almis olariq:

Flt+at)=2r(t) (t—At)+§(t)At2+O(At4), (4.6)
gradU[r?t)j

5
-r

burada a(t) hissaciyin tocilidir va a(t)=- hesablanr.

(4.6) tonliyi asas Verle alqoritmi adlanir. Bu alqoritm istifado
t¢tin kifayat godor sado olub va stabildir. Catismayan cohati
koordinat ii¢iin bir ne¢o baslangic qiymatlorinin olmamagidir.
Buna goro asas Verle algoritmindan slava bu algoritmin siiratli
varianti hazirlanmisdir. Bu zaman hissaciyin t+ At anindaki
voziyyati, siirati Vo tocili asagidaki kimi hesablanir:

7(t +At)= 2?(t)+ Z(t)At + %g(t)Atz
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Z[t + EJ = 3(t)+ %g(t)At 4.7)

m
Z(t +At)= ;(t +%) +%Z(t +At)AL.

Naticodo ixtiyari anda nanosistemin voaziyystinin zamandan
asilt olas1 haqqinda molumat oldo etmok voa digor fiziki va
Kimyavi kamiyyatlorin giymatlorini hesablamaq olar. Bu metod
HeperChem vo NanoEngineer-1 programlarinda genis istifado
olunur. Xiisusilo do son dovrds hazirlanmis NanoEngineer
programinda asas metod kimi reallasdirilmigdir. Xisusilo do
son dovrde hazirlanmis NanoEngineer-1 proqraminda osas
metod kimi reallagdirilmigdir. Molekulyar dinamika (MD)
metodu ilo bazi nanoquruluslarin  kompiiterds todgigins baxaqg.
Molumdur diizgiin alt1 bucaqglinin tapalarinds C karbon atomlari
yerlosmis vo qalinligi 10°2° m olan grafen tobagolorin alinmas:
Vo tadqiqgino gora Rusiya alimlori Geym va Noveselyeva 2010
ildo Nobel mukafat1 verilmisdir. Belo tobagalarin elektronikada
vo miixtalif sahalords genis totbiqi gozlonilir. Mahz buna gora
do MD metodu ilo to grafenlori todgiq edok. Bunun iigiin
NanoEngineer programindan istifado edok. 62 karbon atomdan
ibarot grafenin miixtolif formada vizual modellari asagidaki
Kimidir:

Sokil 4.1. Qrafenin vizual modellori
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Qrafenin temperatura davamliligii NanoEngineer-1
progami vasitasilo molekulyar dinamika metodu ilo temperatur
Vo zamandan asili olaraq todqig etmoak magsadilo temperaturun
T=300K, 1000K, 2000K, 5000K, 10000K, 11000K, 12000K,
13000K, 14000K, 15000K, 20000K giymatlari ti¢iin, zamanin
1ps giymatinds, 0-dan baslayaraq 0,001ps addimi ilo 1ps gadar
zaman miiddotindo kompiiter hesablamalar1 aparilmigdir.
Alinmis naticalor osasinda qrafenin tam enerjisinin attocoul
vahidi ilo verilmis giymatlorinin temperaturdan asililiq grafiki
(Sakil 4.2) qurulmusdur. Aparilmis kompiiter todqiqatlarinin
naticalori bunu demoays imkan verir ki, qrafen yiiksok
temperatura davamli olub vo onun qurulusunun dagilmasi
T=15000K giymatindo miisahide olunmaga baslayir,
T=16000K giymatinds iss artiq qrafenin qurulusunun dagilmasi
aydin miisahido olunur vo T=20000K giymatinds isa onun
qurulusunun tamam dagilmast miisahido olunmusdur, bu hala
uygun qrafenin tam enerjisinin zamandan asililiq qrafiki
qurulmumsdur(  Sokil 4.5). Goriindiiyti kimi tam enerji
zamandan asili olaraq doyisir. Stabil quruluslarda iso tam
enerjinin giymoati zamandan asili olaraq demok olar Ki,
doyismir. Sokil 4.6-da T=2000K temperaturdaki stabil
qurulusun tam enerjisinin zamandan asililigi verilmisdir.
Naticalor Cadval 4.1-ds verilmisdir.

E sog

407

0o 4000 sooo 12-10% 16-10% 2.0

Sakil 4.2. Qrafenin tam enerjisinin temperaturdan asﬂ_lhq grafiki
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Sakil 4.3. Qrafenin tam enerjisinin zamandan asililiq grafiki(T=20000K)
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Sakil 4.4. Qrafenin tam enerjisinin zamandan asililiq qrafiki(T=2000K)

Temperaturun miixtalif giymatlorinds vo zamanin 1ps
giymatinds, 0-dan baslayar 0.001 addimi ilo 1ps gadar zaman
miiddatindo grafenin  NanoEngineer-1 proqrami vasitasilo
aparilmis hesablamalardan sonra alinmig  vizual modellari
Coadval 4.1.-do verilmisdir.
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Cadval 4.1
Sira Qrafenin temperaturdan asili olaraq vizual modellari
N-si

; - Pty
T= 300K T 1000K T 2000K T=5000K
: 1

Vs 2hd e
T=14000K T=15000K T= 16000K T=20000K

5. Yarimemprik metodlara ssaslanan modellosdirma

Nanosistemlorin ~ oyronilmasinds  istifado  olunan
Sredinger tonliyi yarim-empirik metodlar ilo boazi sadslosmo vo
yaxinlagsmalardan istifado edorok holl olunur. Biitiin istifado
olunan metodlar agsagidak: xiisusiyyatlora malikdir:

Hesablamalar yalniz valent elektronlar iigiin aparilir, bir
sira qarsiligh  tosir inteqrallart nozoro alinmir, elektron
orbitallar {i¢lin standart bazis funksiyalar va tocriilbadon alinmis
bozi parametrlor istifads olunur. Malumdur ki, geyri-empirik va
digar metodlarla nanosistemlarin 6yranilmosi zamani kompiiter
hesablamalar1 apararkon bazis funksiyalarin m say1 no godor
boyiik olarsa alinmig naticalor prinsipca daha daqiq olar. Mohz
buna goro do daha doqiq naticalor almaq mogsadilo bazis
funksiyalarmin saymi boyiitmaya cohd gostorirlor. Lakin bu
meyl bir sira ciddi mohdudiyyatlorlo qarsilagir. Qeyri-empirik
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Vo digar metodlarla kompiiter hesablamalar1 aparmaq ti¢iin ilk
novbado 1 vo 2 celektronlu inteqrallarin hesablanmasi ilo
olagodar olaraq riyazi vo kompiiter hesablamalar1 gatinliklori
meydana ¢ixir. Malumdur ki, birelektronlu inteqrallarin k say1

bazisin m odlgisi ilo k = ;m(m +1), ikielektronlu inteqrallarin

¢ sayt ise €=;k(k+1)=;m(m+1)[m(m+1)+2] Kimi

olagodardir. Beloliklo, geyri-empirik vo digor metodlarla
kompiiter hesablamalar1 aparmaq ticlin m Olgiilii bazisdon
istifado etdikdo hesablanmasi tolob olunan inteqrallarin imumi
say1

4

1 1 m
k+f:4m(m+1){2m(m+1)+3}z8 (5.1)

diisturu ilo giymatlondirilo bilor. Demoli bazis funksiyalarin
say1 artdigca inteqrallarin say1 koskin sokildo artir. Qarsiya
cixan cotinliklori aradan qaldirmaq {iglin  yarim-empirik
kvantmexaniki metodlardan istifads edilmasini zaruri edir. Bu
yarim-empirik kvantmexaniki metodlar osasinda aparilmis
todgigatlar naticasinds  nanosistemlorin - foza qurulusunu,
elektrik, magnit va digar xassolorinin dyranilmasinds boyiik
imkanlar yaranmisdir.

Yarim-empirik kvantmexaniki metodlarin osas ideyasi
ondan ibaratdir ki, sistemin elektron qurulusunu onlarin fiziki
xassalorini doyismoz saxlayan birelektronlu MO LCAO SCF
yaxinlagsmasinda tasvir etmok olar. Yarim-empirik metodlarda
togribilik doaracasi asasan iki amills tayin olunur:

1. Baxilan sistemdo ohomiyyat kosb edon elektronlarin
ayrilmasi; mosalon 7 -elektronlu  yaxinlasmada  biitiin
elektronlardan yalniz 7 -elektronlar; valent yaxinlasmasinda iso
yalniz valent elektronlart nazars alinir.

2. Molekulyar integrallar hagqinda sadslosmaloar.

Valent yaxinlagsmasina goro MO LCAO metodunda bazis
funksiyalar1 olaraq sistemi toskil edon atomlarin yalniz valent
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elektronlarina aid olan valent atom orbitallar1 gotiiriiliir, bu
atomlarin daxili elektronlar1 (mosalon, karbon atomunun va
ikinci dovriin digor elementlorinin atomlarinin 1s -elektronlart)
nozars alinmir va belo hesab edilir ki, homin daxili elektronlar
uygun atom orbitallarinda lokallagmislar vo polyarizo
olunmamis gévdo yaradirlar. Inteqrallarin sayin1 azaltmagq iigiin
iSo yarim-empirik kvantmexaniki metodlarda Kulon qarsiliqli
tosir inteqrallarinin asas hissasi Vo ya hamisi nazors alinmur.
Bundan basqa H,, Vo H,, govdo inteqrallari adoton dogiq

hesablanmir vo parametrlor kimi gobul edilir. Ozii do bu
parametrlor elo gotirilir ki, fiziki komiyyatlorin homin
metodla hesablanmis qiymatlori yaxsi olduqda, hesablanmis vo
tocriibadon malum olan xassalarin an yaxsi uzlagsmasi alinsin.
Hor  bir yarim-empirik  metodda  parametrlorin
uygunlasdirilmasi bir, nadir hallarda iss iki xasss iizra hoyata
keg¢irildiyindon tabiidir ki, yarim-empirik metodlarla aparilmis
hesablamalarin noticalori sistemin biitiin fiziki vo Kimyavi
xassolorini eyni zamanda kifayat godor doqiq oks etdiro bilmoz.
Bununla olagodar olaraq yarim-empirik metodlarin sistemin
miioyyan Xassasini Vo ya bir ne¢o Xassasini gonastboxs tosvir
edon miixtalif parametrlogdirmolori meydana c¢ixir. Yarim-
empirik kvantmexaniki metodlar {igiin asagidaki osas toloblor
6danmoalidir:
1.Yarim-empirik metodlar elo sado olmalidirlar ki, onlar
kompiiterlor vasitesilo ¢oxlu sayda atomlardan togkil olunmus
sistemin qurulusunu Gyronmok {igiin tothig etmok miimkiin
olsun.
2. Sistemds elektronlar arasi kulon italoms, elektronlarin atom
niivalori torofindon cozb olunmasi vo s. kimi asas qarsiligh
tosirlorin saxlanmasi zaruridir.
3. Hesablamalarin naticalori asanligla sarh olunan vo ham do
ovvalcadan hesablama sxemina daxil edilmayan keyfiyyat
xarakterli modellorin qurulmasina imkan vermalidir.
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4. Yarim-empirik kvantmexaniki metodlar elektron
korrelyasiyani, sifirinci rogslorin enerjisini va s. miimkiin qodor
nazars almalidir.
5. Yarim-empirik kvantmexaniki metodlar vasitssilo aparilmis
hesablamalarin ~ naticolori  elektronlarla ~ maskunlasmis
orbitallarin  ortoqonal  ¢evrilmalorine  nazeron invariant
galmalidir.

Yarim-empirik kvantmexaniki metodlarin yaranmasinda
Vo inkisafinda sifirinci diferensial 6rtmo (SDO) yaxinlagmasi
miihiim rol oynamigdir. 1952-ci ilds Parizer va Parr va onlardan
asili olmayaraq 1953-cii ildo Popl torofindon toklif olunmus
SDO vyaxinlagsmasi (bazon buna miiolliflorin sorofino PPP
yaxinlagsmasi da deyirlor) elektronlar arasinda Kulon italoma
inteqrallariin sayini kaskin sokilds azaltmaga imkan verir. Bu
yaxinlasmanin ideyasi ondan ibarotdir ki, Kulon itolomo
inteqrallarmin ¢oxunun qiymeti sifira yaxindir. Ona gors do
SDO yaxinlagsmasinda 6rtmoa Vo oksor ikielektronlu inteqrallarin
giymatlori hesablanmur.
Hal-hazirda genis istifado olunan SDO yarim-empirik metodlar
valent yaxinlagsmasina asaslanir vo bu metodlar sorti olaraq iki
qrupa boliins bilar:
1. Diferensial ortmonin tam nozoro almmamasi (complet
neglect of differential overlap-CNDO) metodlart;
2. Diferensial ortmonin gismon nazoro alinmamast INDO
(intermediate neglect of differential overlap) vo diferensial
ortmonin modifikasiyalanmasini  giSmon nozaro alinmamasi
MINDO (modified intermediate neglect of differential overlap)
metodlart. Ikinci qrupa aid edilon yarim-empirik metodlar bir-
birindon parametrlogsmonin xarakteri ilo farglonirlor.
CNDO metoduda ikielektronlu inteqrallardan yalniz Kulon
inteqrallarini nozors alaraq hesablamalar aparilir.
INDO vo MINDO3 metodlarinda iso Kulon inteqrallari ilo
yanasi, ham do birmarkozli miibadilo inteqrallar1 da noazars
alinir. Burada birmorkozli ikielektronlu inteqrallar iiciin
yaxinlagsma asagidakindan ibaratdir:
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(pq | rS) = 7pp5pq5r55pr + 7pr6pq5rs (1_ 5pq) + (5 2)
1 (5018 + 8,5, )A—5,)

ps—qr
Ypoq Vo hy, kemiyyatlori, uygun olaraq Kulon vo miibadilo

inteqrallardir.
MNDO metodu sistemin qurulusunu optimallagdiraraq,
elektron vo atom qurulusunu hesablamaga imkan verir.
MNDO/d d-orbitallari nozoro almagla sistemi Oyranmaya
imkan verir.
AML metodu MNDO metodunun yaxsilagdirilmig varianti
olub, daha daqiq yarim-empirik metoddur.
PM3 metodu AML metodundan parametrlorin giymatlarinin
gora forglanir.
ZINDO/l metodu MNDO metodunun variantt olub kecid
elemenlari olan sistemlori hesablamaq tigiin istifado olunur.
ZINDO/s metodu INDO metodunun versiyast olub vo goriinan
spektrlori todqiq etmak tigiin istifade olunmasi faydalidir.
TNDO on yeni yarim-empirik metod olub yiiksok daqgigliklo
nanosistemlorin ~ Gyranilmasinds  istifado  etmok  olar.
Extended  Huckel  metodunda  sistemin  qurulusunu
optimallagdirmadan hesablamalar aparilir. Bu zaman sistema
daxil olan hissaciklor arasi qarsiligli tasir nazors alinmir vo 6z-
0ziino gorarlagmis saho yaxinlagmasi istifado olunmur.

Qizil  nanohissaCiyi Vo onun nanokopozisiyalarinin
modellosdirilmasi vo yarm-empirik Genislonis Hiikkel metodu
kompiiterds hesablamanin naticasi asagidaki kimidir:

Sokil 5.1. Ause 0izil nanohissaciyinin vizual modellori
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Tam enerji = -96.224831756 (a.v.)

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstremlo)

X
-2.66668 -1.11036

Z Atomu

79
79
79
79
79
79
79
79
79
79
79
79
79
79
79
79

Boo~vwouhrwNrk

el e e
U WN K

0.013892
0.013875
0.013888
0.041471
-0.029281
-0.026048
0.041474
-0.029300
-0.026080
0.041479
-0.029293
-0.026087
0.041474
-0.029261
-0.026074
0.013872

Alinmis

verilocakdir.

Yiiki

1.43153
2.98308
1.36563

2.79064
0.80712
0.53539

2.50325 -1.60286
2.21390 -1.08694

0.59167
-1.12446
-0.36022
-1.90627
-0.38269
0.81308
-0.05096
-0.99614
-2.66668
-1.74805

naticalarin

1.05973
2.72660
2.59747
0.20016
-1.28222
-3.03145
-1.79531
0.15857
1.52083
-2.48737

y
-1.22597
-0.09537
0.54449
-1.60525
-0.41826
2.20114
1.80441
0.55861
-2.01257
1.02679
2.68710
1.03732
-1.22597
-2.82742
-1.22597
0.77692

analizi  novbati
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II FOSIL. NANOSISTEMLORIN TODQiQi KOMPUTER
PROQRAMLARI

6.Vizual proqramlasdirma riyazi modelin kompiiter
realizasiyasi ii¢iin asas vasita kimi

Molumdur ki, Windows torclimado  "pancarslor"
demokdir. Poncors diizbucaqli ¢orgivo olub Windows amaliyyat
sisteminin osas is¢i elementidir. Biitiin proqram poncaralori
oxsar struktur vo torkibo malikdir. Windows 7 ©S-do Pancoro
asagidaki elementlordon ibaratdir (Sakil 6.1):

it v

Yy .

e FicDores ‘.’

O . b

& Zompat 1
[ |

Sakil 6.1. Windows Explorer programinin pancarasi

Basliq sotri — poncoronin on yuxari hissosi, burada adoton
pancoranin va ya proqramin adi yerlasir;

Poncoaronin gizlodilmaosi iglin diiymo;

Poncoronin  barpast iiglin - diiymo  (goriiniisii  panceranin
voziyyatindon asilidir);
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Poncaranin baglanmasi ti¢lin dityms;

Sistem menyusunun diiymosi — poncoroys aid sistem
omoliyyatlarindan ibarst menyunu agir;

Menyu satri — pancorani idars edon amoliyyatlar siyahisindan
ibaratdir;

Alatlor 16vhasi — tez-tez istifads olunan amoliyyatlari icra edon
diiymolordon ibarat olur;

Scroll (lift) zolaqglari— pencoronin torkibine baxmaq {igiin
istifads olunur;

Is sahasi — obyektlorin (motn, sokil vo s.) yerlosdiyi vo
iizorinds 1s aparildigi yer;

Status (voziyyet) 16vhasi — voziyyat indikatorlarinin yerlosdiyi
16vho;

Pancaronin ¢argivesi. Proqram pancarasi li¢ miixtalif voziyyatdo
ola bilar:

Tam ekran  — pancara ekranin tam boyuna barabordir;
Normal — pancoara ekranin bir hissosini tutur;
Gizlodilmis  — poncars goriinmozdir.

Program pancarasinin 4 novii vardir:
1. Program poncoresi. Proqram poncorasi sorldvha sotrina,
standart menyu soatrino, alotlor panelino vo cari voziyyat sotrino
malik olur. Poncoronin iimumi goriiniisii Goriiniis (Vid, View)
menyusu ilo tonzimlonir (Sokil 6.2.). Sorlévho satrinin sol
hissasinda pancaranin adi (Qovlugun va ya proqramin adi), sag

kiinciindo iso idarsedici diiymaler:E poncoroni baglayan; &
pancaranin Ol¢iisiinii boyiidiib kicildon;
=1 -pancarani miivaqgoti qapayan ditymalor yerloagir.
2. Dialog pancarssi. Dialog pancarasi(Sakil 6.3) amoaliyyat
sisteminin  vo ya islodilon programmn bu vo ya diger
parametrlorinin  doyisdirilmasini vo ya olava edilmosini,
istifadoci ilo dialoqu, xebardarliq funksiyalarini yerino yetirir.
Dialoq poncorads yerlogson miixtolif diiymolorin, matn
satrlorinin komayilo yerina yetirilir. Dialog pancarasi bir nega
bolmadon ibarat olsun. Bir bélmadon digarina kecid Basliq
ditymasi ilo hayata kegirilir.
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3. Qovlug pancarasi. Qovlug pancarasinds qovluglar vo fayllar
oks olunur. Qovluglar sar1 rongli nisanlara, fayllar isa tipino
miivafiq nisanlara malik olur (Sakil 6.3).
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Sakil 6.2. NanoEngineer-1 program

4. Moalumat pancarasi. Malumat pancarasi yardimg¢i malumatlar
almaga xidmat edir(Sokil 6.4.). O bir nego bolmadon ibarat ola
bilor. Bu vo ya digor molumati kursoru molumatin adinin
izarino qoyub siganin sol dilymosini sixmaqla almaq olar.
Molumati homginin Axtaris (Shearch) vo ya Predmet gostaricisi
(Index) basliq diiymasini sixib agilmisg bolmonin motn satrinds
axtaris gostoricisini (predmet gostaricisi Vo ya soz) qeyd
etmoklo almagq olar.
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Sakil 6.3.

Windows amoliyyat sistemlarinda(Sakil 6.1) ¢oxsayli mosalo
rejimi, yani  eyni vaxtda bir nega program ilo islomoayi tomin
edir. Program poncarasinin  yerini  doyismays  Kkursoru
pancaranin sarlévha Satrina qoyub siganin sol diiymasini sixib
buraxmamaq sortilo horokot etdirmoklo nail olmaq olar.
Pancaronin olgiilarini doyismok {igiin iso Kursoru pancaranin
sorhodino qoyub, bu zaman kursor 6z formasini doyisib <>
soklini alacaqdir. Sonra siganin sol diiymasini sixib harokoat
etdirmok lazimdir.

Pancaroalorin baglanmasi: har hansi bir programla isi basa
catdirmaq tglin onun pancarasini baglamaq kifayatdir. Aktiv
poncorani asagidaki tsullar ilo baglamaq olar: Poncoranin
basliginda olan Close (™) diiymosi ile; klaviaturadaki Alt+F4
dilymolor ciitii ilo; File menyusunda File — Exit omrini
se¢moklo; poncoronin sistem menyusu siyahisindan Close
segmokla.
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Sokil 6.4.

Hal-hazirda hor hansi problemin &yranilmasi {igiin
kompiiterdo programlarin hazirlanmas1 prosesindo miiasir
vizual program vasitalorindon Delphi, MS Visual Studio vs s.
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genig istifado olunur. Hor  yeni problemin programinin
hazirlanmasi yeni proyektin(formanin) yaradilmasi ilo baglayir.

Programin hazirlanmasi1 ii¢iin Bas, alt programlar
y1igimi vo dinamik qosula bilon program modullardan istifads
olunur. Hazirlanmis islayan program yerlosmis qovluglarda icra
olunma, dinamik qosulma va S. digor komokgi fayl tiplarina
malik fayllar soklinds yerlosdirilir. Vizual programlasdirmanin
osasinda sinif anlayisi durur. Sinif verilon vo metodlarin
birlikds istifads olunmasi kimi tesovviir etmok olar. Bunun
komayi ilo yeni obyektlor tayin olunur. Belsliklo yaradilan vo
isladilon vizual obyektlorin istifadesi miiasir etibarli program
vasitolorinin yaradilmasi isini xeyli sadologdirmisdir. Hal-
hazirda  vizual obyektlorin  vo  totbiqi  proqramlarin
yaradilmasinda an genis istifdo olunan program vasitalorindan
biri MS Visual Studio sistemidir(Sokil 6.6).

- gy Wl S - |
b Al e Sy G Gy T e T e S

Sakil 6.6. Visual Studio-nun osas pénCQrasi

Bu programlagdirma sistemi Microsoft kompaniyasina moXsus
olub vo daims tokmillogdirilir. MS Visual Studio sistemin
asagidaki imumi elementlarindan istifads olunur: All windows
Forms, Common controls, Containers, Menu & ToolBars, Data,
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Companents, Printing, Dialogs, Crystal Reports vo General. Bu
elementlor aktiv olaraq isifads edilir.

Molumdur ki, hal-hazirda nano quruluslu obyektlorin
todqiqi liglin onlarla miixtalif proqramlar hazirlanmigdir.
Miixtolif dorocods belo obyektlorin 6yranilmasinds istifada
oluna bilor. Nano obyektlorin todqiqi zamami lazimi
komiyyatlorin hesablanmasi tiglin 6z progqramimizin olmasi
daha yaxs1 olardi. Bu baximdan MS Vizual Studionun
alotlordon istifado edorok nanohissaciyin morfologiyasinin
sferik formada oldugunu qobul edorok, qurulusa daxil
atomlarin sayin1 toqribi hesablamaq {i¢iin riyazi diistur lazimdir.
Molumdur ki, nanohissacik eyni vo miixtalif atomlardan toskil
ola bilor. Nanohissacik eyni atomlardan togkil olunmusdusa

Vnh
Va
- nanohissaciyin hacmi, Vv, - atomun hacmidir. Nanohissacik

atomlarin say1 N = diisturu ilo hesablamaq olar. Burda v,,

sfera formasinda oldugunu forz etsok onda Vnh:%ﬂr3 Vo

4 . .
V, =§7Z1’as. Burada r=%, d-nanohissaciyin Olglisii vo  ra

atomun radiusudur. Beloliklo eyni atomlardan togkil olunmus

Vo sfera formasinda olan nanohissaciklor {igiin atomlarin sayini
3
N = ::3 diisuru ilo hesablamaq olar. Bu diistur asasinda vizual
a
program hazirlayaq. Bunun {i¢iin Vizual C# proqramlasdirma
dilindo — New Project omri ilo yeni proyekt yaradar.
Proyekto ad wverorok, proyekt iizorinds sferanin diametri,
atomlarin kovalent radiuslarun ortalanmig qiymoatini daxil
etmok va atomlarin saymi almaq {igiin ii¢ Label va ii¢ TextBox
alatlorini istifado olunur. Atomlarin saymi tapmaq vo Yyeni
nanohissacik iiglin bu hesablamani aparmaq ii¢lin proqram
ditymolorini yaratmaq {iglin Buttion alotindan isifado olunur.
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Belaliklo naticads asagida proyekt formasini va nanohissacikda
atomlarin sayini tapilmasi {i¢iin programin matnini almis olariq:

private void buttonl_Click(object sender, EventArgs e)

{
double Dnh, Ra, Rnh;
int N;
if ((textBox1.Text I="") && (textBox2.Text 1=""))
{
Dnh = Convert. ToDouble(textBox1.Text);
Ra = Convert.ToDouble(textBox2.Text);
Rnh=Dnh/2;
N = Convert.ToInt32((Rnh/Ra)*(Rnh/Ra)*(Rnh/Ra));
textBox3.Text = Convert. ToString(N);
¥
}
private void button2_Click(object sender, EventArgs e)
{
textBox1.Clear();
textBox2.Clear();
textBox3.Clear();
}

Bu programla qizil, giimiis, domir, aluminium vo
silisium atomlardan toskil olunmus nanohissaciklorin 6lgtilorine
g0ra atomlarinin sayini hesablamagq olar.

Mosalo 1. Radiusu 0.179nm olan qizil atomlarindan
toskil olunmus vo diametri 0.6nm nanohissacikds atomlarin
saymi togribi hesablayaq. Noticado N=21.

Masalo 2. Radiusu 0.175 nm olan giimiis atomlarindan
toskil olunmus vo diametri 1 nm nanohissocikdo atomlarin
sayini togribi hesablayaq. Ilkin verilonlori daxil edorak naticods
N=23 alarq.

Moasalo 3. Radiusu 0.172 nm olan domir atomlarindan
toskil olunmus vo diametri 1nm nanohissocikdo atomlarin
sayini togribi hesablayaq. 1lkin verilonlori daxil edorak naticods
N=196 alariq.
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Mosolo 4. Radiusu 0.161 nm olan aluminium
atomlarindan toskil olunmus vo diametri 1nm nanohissacikdo
atomlarin sayin1 toqribi hesablayaq. Ilkin verilonlori daxil
edorak naticodo N=29 alariq.

Moasalo 5. Radiusu 0.146 nm olan silisium atomlarindan
toskil olunmus vo diametri 1nm nanohissacikds atomlarin
sayini togribi hesablayaq. Ilkin verilonlori daxil edorak naticads
N=40 alariq.

n sayda miixtolif atomlardan teskil olunmus vo sfera
formasindaki nanohissaciklordo atomlarin sayin1  togribi

hesablamaq {i¢iin szn—“ diisturundan istifado oluna bilar.

oa

Burda V,, - nanohissaciyin hacmi, Voa - miixtolif atomlardan

togkil olunmus hissaciyin  hacmidir. Nanohissacik sfera

- 4
formasinda oldugunu forz etsok onda V,, = §7zr3 Vo Vg, = grosr.

d . .. .
Burada r=§ , d-nanohissaciyin 0Olgiisti, for - mixtalif

atomlardan toskil olunmus hissaciyin ortalanmig radiusunun
Ol¢isiidiir. Belaliklo miixtolif atomlardan toskil olunmus vo

sfera formasinda olan nanohissaciklor {igiin atomlarin sayim
3

togribi olarag N er diisuru ilo hesablamaq olar. Bu diistur
or

osasinda vizual program hazirlayaq(Mos., iki miixtolif
atomlardan tegkil olunmus). Yuxaridaki proqramin matninds
bozi diizaliglor edok vo naticodo asagidaki programin motnini
alariq:

private void buttonl_Click(object sender, EventArgs e)

{
double Dnh, Ror, Rnh;
int N;
if ((textBox1.Text = ") && (textBox2.Text = ") &&
(textBox4.Text I="")
{
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Dnh = Convert. ToDouble(textBox1.Text);

Ror = Convert. ToDouble(textBox2.Text);

Rnh=Dnh/2;

N = Convert. ToInt32(Math.Pow(Rnh,3)/(Math.Pow(Ror,3)));
textBox3.Text = Convert. ToString(N);

}

}
private void button2_Click(object sender, EventArgs e)

{
textBox1.Clear();

textBox2.Clear();
textBox3.Clear();

}

Programdan istifadoe edarok bazi nanohissaciklar tigiin
atomlarin iimumi vo har atomuun sayini hesablayagq.

Mosolo 4. Domir vo oksigen atomlarmin kovalent
radiuslar1 uygun olaraq 0.117nm vo 0.073nm olan domir va
oksigen atomlarindan togskil olunmus vo diametri 10nm olan
Fes3O4 nanohissacikds atomlarin saymi togribi hesablayaqg. I1kin
verilanlori daxil edarak naticoado N=62794,

N, = ON = 062794 = 26912 va N = <N = +62794 = 35882

7 7 7 7
alariq.

Moasaloa 5. Zr va oksigen atomlarinin kovalent radiuslari
uygun olaraq 0.145nm vo 0.073nm olan sirkonim vo oksigen
atomlarindan togkil olunmus vo Ol¢lisi 7nm olan ZrO2
nanohissocikdo atomlarin sayin1 toqribi hesablayaq. Ilkin
verilanlori daxil edarak naticado N=12473,

Ny, = ;N _ ;12473 — 4157 ysNg = gN _ 212473=8316

alariq.
Masalo 6. Sink vo sulfid atomlarinin kovalent radiuslar
uygun olaragq 0.145nm va 0.102nm olan sirkonim vo oksigen

atomlarindan toskil olunmus vo Olglisi 2Inm olan ZnS
nanohissacikds atomlarin saymi toqribi hesablayaq. Ilkin
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verilonlori daxil edorok noticado N=384040,
NZn = ;N =192020 v4 NS = ;N =192020 alarlq,

Masalo 7. Kadium vo sulfid atomlarinin kovalent
radiuslar1 uygun olaraq 0.148nm vo 0.102nm olan sirkonim va
oksigen atomlarindan togkil olunmus vo 6l¢iisii 3nm olan CdS
nanohissacikdo atomlarin sayini toqribi hesablayaq. Ilkin

1
verilonlori daxil edorok noticodo N=784, Nc4 = EN =392 vs

1
Ng = EN =392 alarq.

Moasals 8. Kadium va Se atomlarinin kovalent radiuslari
uygun olarag 0.148nm va 0.116nm olan sirkonim vo oksigen
atomlarindan toskil olunmus vo Olgisii 3nm olan CdSe
nanohissacikdo atomlarin sayini toqribi hesablayaq. Ilkin

1
verilonlori daxil edarok noticodo N=702, Ngg4 = EN =351vs

1
Ng = ) N =351 alariq. Beloliklo sado  hazirlanmus

programlarin tatbigindon goriindiiyii kimi fundamental todgigat
islori zamani vizual proqramlagdirmanin zaruriliyi hiss olunur
Vo onun nanotexnologiya sahosindo osas vasito kimi genis
totbiqi hazirki zamanin isidir.

7. Nanosistemlarin modellasdirilmasinin asas tiplari

Hor hansi yeni nanoobyekti yaratmaq igiin avvalco
onun qurulusu vo hazirlanmasi texnologiyasi otrafli Syronilir.
Nozoro alinsa ki, belo qurulusu gormok belo miimkiin
olmadigima goro bunu neco etmoli? Nanosistemlori  todqiq
etmok U¢iin  onlarin nazori modellorindon istifado olunur.
Modellor miixtalif ola bilar. Malumdur ki, atomlar mirokkab
fiziki obyekt olub 6ziino moxsus ganunlar daxilindo
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moveuddur.  Nanotexnologiyada adoton istifado  olunan
kompiiter modellorinds kvant fizikasinin ganunlarindan istifado
olunur.  Giicli riyazi aparata  osaslanan  kompiiter
modellosdirmasi nanoobyektlorin  hazirlanmasinda osas rol
oynayir. Miixtalif peso sahiblori,- tohsil, elm, miihondis,
dizayner vo arxitektorlar vo s. 6z islorindo kompiiter
modellosdirmadon genis miqyasda istifados edirlor.

Hal-hazirda nanotexnologiyada iss adi masalalora oxsar
olaraq yiiksok doqgigliklo kvant qanunlarina osaslanan
nanoobyektlorin modellosdirilmasi vo kompiiter hesablanmasi
genis totbig olunur.

Hal-hazirda nanotexnologiyada riyazi modellogdirmonin
bir nega tiplori istifads olunur:

Vizual (RasMol proqrami), Hesablama (Chem3D,
HyperChem vo NanoEngineer-1 proqramlar1) vo Mihandis
(NanoEngineer-1,  NanoXplorer = proqrami)  kompiiter
modellosdirmasi.

Vizual kompiiter modellosdirmasi

Bu modellosdirmo  zamami  1ig¢llgiilii  koordinat
sisteminds nanoquruluslu sistemlorin yaradilmis formalarini
vizual miisahids etmok olar. Bu zaman nanoqurulusa baxmag,
onlar1 miixtalif vaziyystlordo miisahido etmok, sistemo daxil
olan obyektlori va slagoni gormok olar(Sakil 7.1, 7.2).

Hesablama modellasdirmasi

Hor hansit qurulmus nanoquruluslu modellara baxmag
maraqlidir. Ancaq daha ¢ox maraqli olardr ki, bu modellari har
bir miitoxossis ©zii qurmus olsun. Bunun {i¢lin kvant
mexanikast vo molekulyar dinamikanin metodlarindan,
miixtolif statistik yanasmalara asaslanan riyazi
modellosdirmadon istifado olunur. Bunun koémoayi ilo
nanoobyektin noinki ti¢dlmiilii modelini, homginin onun
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temperatur, elektromagnit sahosi vo basqa toasirlor olarkan
Ozlinii neco aparmasini miisahido etmak olar.

Hesablama modellosdirmds istifado olunan miiasir
programlardan biri HyperChem (demo versiyasi isifado olunur)
programidir, bu Sokil 7.1-do gostorilmigdir. Programin sado
grafiki interfeyss malik olmasi, onun genis miqyasda istifado
olunmasina iimkan verir. Programdan istifado edorok miixtalif
nanoquruluslu obyektlori qurmag ve proqramin kdmayi ilo
enerjinin minimumluq sortino goéro real obyektin modelini
yaratmaq olar. Masalon karbon atomlarindan toskil olunmus
grafenin HyperChem proqrami vasitasi ilo qurulmus visual
modellari agsagidaki kimidir:

L C T T e

MU I A

O =~ gl g N |

Sakil 7.1. HeperChem programinda fiillerenin modeli
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Sokil 7.2. Nanoborunun viziual modeli
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Sakil 7.3. Qrafenin viziual modeli
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Saokil 7.4. Qrafenin modellori

Hal-hazirda miixtalif iisullarla nanoobyektlori Gyronmoak
olar. Masolon, molekulyar dinamika metodu imkan verir ki,
nanoquruluslu obyekti “qizdirmaq”, elektromaqnit sahasi ilo
tosir edarak obyektin dinamikasina baxmaq olar. Masalon Ceo
fiilleren nanoqulusunun miixtalif temperaturda zamandan asili
olaraq todqiqi asagidaki naticalari verir:

1. O-dan baslayar 0.001 addimi ilo 1ps qodor zaman
middotindo  temperaturun  T=10K qiymotindo apariimis
kompiiter hesablamasi noticosindo miioyyon olunur ki, Ceo
fiilleren daxil olan karbon atomlarinin hoyocanlanmasi bas
verdiyins baxmayaraq, 06z stabil formasini saxlayaraq va heg bir
firlanma hoarakati miisahide olunmur.

2. 0-dan baglayar 0.001 addimi ilo 1ps @odor zaman
middotindo temperaturun  T=300K qiymatindo aparilmis
kompiiter hesablamasi naticasindos miioyyan olunur ki, karbon
atomlarinin hoyocanlanmasi bas verir, 6z stabil formasin
saxlayarag vo saat oqrobinin oksi istigamatinds firlanma
harokati miisahida olunur.

3. 0-dan baglayar 0.001 addimi ilo 1ps @odor zaman
miiddotindo  temperaturun  T=300K qiymatindon boylik
giymotlordo aparilmis kompiiter hesablamalar1 naticasinds
asagidakilar miiayyan olunur:

T=1000K fiillerens  daxil olan karbon  atomlar
hoyacanlanmasimin miitoharrikliyi artir, sothin deformasiya
olumasina baxmayaraq, bu nanoqurulus 6z stabil formasini
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saxlayarag vo saat oqrobinin oksi istigamatinds firlanma
miisahids olunur.

T=2000K fiilleren nanoqurulusuna daxil olan karbon atomlar1
temperaturun artmasi noaticosindo atomlarin hayacanlanmasi
miitohorrikliyi daha artmis olur, sothin deformasiya olunmasi
aydin hiss olunmagla, bu nanoqurulus 6z stabil formasin
saxlayarag vo saat oqrobinin oksi istigamatinds firlanma
miisahida olunur.

4. Temperaturun  daha  yiiksok  T=6000K  qgiymotinda
HyperChem vo NanoEngineer-1 proqramlar1 ilo aparilmis
hesablamalar(Sakil 7.5) tosdiq edir ki, Ceo fiilleren yiiksok
temperatura davamli oldugunu gostarir.

Sokil 7.5. Hesablamalarin naticalori(HyperChem vo Nanoengineer-1)

5.Temperaturun  daha yiiksok  T=50000K  giymatinda
HyperChem vo NanoEngineer-1 proqramlar1 ilo aparilmig
hesablamalar(Sokil 7.5) tosdiq edir ki, Ceo fiillerenin
qurulusunun dagilmasi miisahids olunur.

Miihandis modellasdirmasi

Nanoobyekti yaratmaq vo sonra iso miixtolif testlor
osasinda tocriiba isindo miihondis nanotexnologa komok edoan
miixtolif proqramlar  vardir. NanoTitan kompaniyasi
nanoquruluslar1 tosvir etmok iigiin iyerarxiv nanoML dilini
hazirlamigdir(XML  dili  osasinda). Bunun komoayi ilo
nanoobyektin molekulyar soviyyads tosvir etmok, homg¢inin
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onun osas elektrik, optik vo magnit fiziki xassalorini va tatbiqi
haqqinda informasiya oldo etmok olar. Nanoqurgularin modeli
ayri-ayri nanosistem vo molekulyar masinlar vasitasilo tasvir
olunur va bu 6z névbasinds molekullar yigimina, nanoborulara
cevrilir. nanoML dilindo islomoyi asanlasdirmaq {icilin
NanoXplorer proqgrami yaradilmigdir. Bu proqram miixtalif
nanoqurgular  yaratmaga imkan verir. Nanoqurgulari
proyektlosdirmok bu programda digar programlardan daha sados
olub, isloamok ¢ox asandir. NanoXplorer programinin imumi
goriinlisti asagidaki kimidir:

-~

/ W7 nanoXplorer N\
( Systems Lapivcerip Softare for Naeodesice ﬂnyq aed Commansicaline

Sakil 7.6. NanoXplorer proqrami

NanoXplorer programimin kémayi ilo ¢oxlu sayda miixtalif vo
coxfunksiyali nanosistemlor hazirlanmigdir( Sokil 7.7.-a bax):
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a) b) V)
Sokil 7.7. Nanosistemlorin modellori. a) Ne atomlari ti¢iin nanonasos,
b) nanomanipulyator, v) karbon atomlarindan ibarat nanopodsibnik

NanoEngineer-1 programi miiasir dévrde daha genis totbiq
olunan proqramlardan biridir. Bu progqramin {imumi goriinusu
Saokil 7.8 —do verilmisdir.

QU e ZexXx S aFaqe un Qo @ W OMEHFPEMHOGY
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Sakil 7.8. NanoEngineer-1 programi

Molkulyar dinamika metoduna osaslanan program olub
nanoobyektlorin qurulmasi vo todgiqi ti¢iin ovozsiz  bir
vasitodir. Bunun komayi ilo nanodlgiilii obyektlori yaratmag vo
todgiqi etmok olar. Artiq yiizlorlo nanodl¢iilii obyektlor
yaradilmigdir vo tohsil vo elmin miixtalif saholorinds istifado
olunur. Biokimya, fiilleren, nanoavtomobil, nanoboru,
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nanonasos, nanomexanizmlor, organik kimya, funksional grup,
vo s.  kimi(Bearings, biochemistry, bushings, casings,
couplings, fullerenes, functional groups, gears, moieties,
nanocars, nanokids, nanotubes, neon pump, organic chemistry)
oyektlor artiq qurulmusdur va tadgiq olunur.

Hal-hazirda nanoquruluslarin modellasdirilmasi
kompiiterlorin imkanlarindan ¢ox asilidir. Kompiiter no qodar
stratli mohsuldar isloyarss, onda onun iigiin hazirlanmis
program  vasitosilo  daha  miirokkob  nanosistemlori
proyektlosdirmak olar(Sakil 7.9).

S
e

% .P“.A’b (R f et

Sakil 7.9. Nanoavtomobil, nanoboru, nanomexanizm va nanonasos

Hal hazirda bir nego atomdan ibarst nanoqurulusu
todqgiq etmok {igiin kompiiter vasitasi ilo ¢oxlu sayda amoliyyat
aparilmasi tolob olunur. Mahz buna gora do yiiksok mohsuldar
kvant kompiiterlorin yaradilmasina zorurat yaranir. Bu yaxin
golocayin isidir. i1k kvant kompiiterlorin yaradilmas1 2034 ilo
prognoz edilir.
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8. Mathcad programi

Nanosistemlorin oyranilmasi zamani miixtolif
komiyyatlorin adadi giymatlorinin kompiiterdo hesablanmasi vo
grafiklorinin qurulmasi bozi hallarda zoruridir. Bunun ig¢iin
miixtalif program paketlorindon istifado oluna bilor. Belo
programlardan biri Umumi riyazi Mathcad proqramidir.
Programin timumi goriiniisti asagidaki kimidir:

Sakil 8.1. Mathcad Programi

Mathcad programinin pancorasi basliq, menyu,- File -
Fayl, Edit - Diizalis, View - Goriiniis, Insert - Olava Et, Format
- Format, Math -Riyazi, Simbolics - Simvolik, Window -
Pancara vo Help - Komoak, standart, formalasdiran, riyazi vo
xotkes  satirlorindon, is¢i sahadon Vo Vvaziyyat satrindan
ibaratdir. Programin is¢i sahasino iifiiqi vo saquli elektron
sohifalar, tifiigi vo saquli liftlor daxildir. Bu program vasitasilo
miixtalif hesabi vo cobri hesablamalar, ifadslor iizerindo
omollor, funksiyalarin qgiymotlorini hesablamaga, qrafiklarin
qurulmasi vo vizualizasiyasi; vektor vo matrislor {izorinda
toyin olunmus amallarin yerina yetirilmasi; sads, geyri Xotti
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tonlik va tonliklor sistemini holl etmok, funksiyalarin ixtiyari
tortibdon téramalarinin tapilmasi, miioyyan vo geyri miiayyan
inteqrallarin  hesablanmasi, diferensial tonliklorin  halli,
funksiyalar vo xiisusi funksiyalar yigimi, proqramlasdirma
dilinin  operatorlari, simvolik ifadslorin sadslosdirilmoasi vo
zoruri amallorin yerina yetirilmasi vo i.a. imkanlarina malik
olub va kalkulyator, grafik qurma, vektor va matris, tayinetms,
hesablama, meontiqi, proqramlagdirma, yunan simvollart va
simvolik hesablama alotlori vardir(Sokil 8.2.).

Islomok iigiin programi baslatmaq lazimdir. Yeni sonadi
yaratmaq ii¢iin iso File—>New omrindan istifado olunur. Isci
saho hissasindo kursorun isarssi(qirmizi rongli) “ + 7
formasindadir. Konkret olaraq asagidaki masaloys baxaq va bu
riyazi proqramin imkanlarindan isifads edarak onu hall edak.

Atom-quvva mikrospunda skanedicinin maxsusi rezonans
tezliyini giymatlondirilmasi

Bunun {igiin bir torafi méhkom barkidilmis ¢ubugun X,
7 miistovisinds enina ragslorinin osas harmonik tezliyinin
ifadoasindon istifads edilir:

1 (1875F [El,
w=— v
27 2 \'m

burada 1, (z) - z oxuna noazeran uzununa stalot momenti, / -

uzunlug, m-kiitlo, E = ¢? p-Yung modulu, ¢ — pyezomaterialda

sosin siirati, p -pyezokeramikanin sixligidir. Uzunlugu -/,

radiusu - R va divarinin galinlig1 - h olan i¢i bos silindir {igiin
otalot momenti

ly(R)= ”F; {1—(Rghj4]

diisturu vasitasilo hesablanir. / = 30 mm, h = Imm, m=10q, R
= 6mm, c¢ = 3,3*10% m/san, p =7q/sm? giymotlori iiciin @
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hesablayaq. Mathcad program paketindon istifads etdikds ilk
novbada verilonlori, ifadalori vo sonra funksiyalar toyin etmok
lazimdir. Bunun i¢iin adlanmani1 yazib toyin etmo « = 7
isarasindon isifado etmok lazimdir. Miioyyan hesablamalari
aparmagq Ui¢iin iso “ = Bunlar1 Mathcad proqraminda asagidaki

kimi yerina yetirmok olar:

sn cos tan In kg Add Line e
nl L1 il " aiheenten
v () tar wnilo
" 7 8.9 7/ hroak continue
t 4 5 6 = an errot
+ 1 2 3 +
= . 0O -
o g7 & =« ¢
n o 2 x X
¥ F o ® o o
re ¢ X VoW
AB'T AE'Z
! T S = < > =« H8 1 KA M
x- M A NEonepepz=
" i v @ TY @ X V¥ -0
Symbbe__________________m|
—- - Modifwrs noot complux ssume
solve Sempaty  suoatitute factor arpana confs
collect neries pafrac founer Ianlace ans
IAounel  rvisplste  eneirans n' — e Nl -

Sakil 8.2. Progqramun alatlori

1:=30-10"" m:=10-10"° h=110"
_ — 3 =70
R = 6-10 3 c:=3.3-10 P
2 _ JTR4 R-h _‘4
E=c"p Iy(R) .—?-1— Tl
8 —12
E =7.623 x 10 Iy(R) = 1.571 x 10
R = 0.006
1 (18757 [ (®)
O(R) = — . [B T o(R) = 215.131
2n 13 y m

R :— 0.001.0001 +0.1..10
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Qiymatlorinds  @(R) va 1y(R) kemiyystlorinin grafiklarini
qurmagq lisiin asagidaki amrlordon istifads olunur:

lInsert— [X-Y Plot]

o (R)

lInsert— [X-Y Plot]

ly (R)

R
Grafiklarin bizo lazim olan formada alinmasi tiglin uygun qrafik
secilir vo sonra [Format—Graphl— [X-Y Plot| omrindan istifado
etmok lazimdir. Naticodo agagidak: qrafiklor alinar:
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215131034061 T
115 131034060841
1S 13105406068

®({R)
NS 1303 T

S 13103406036 T

2151310340602 - : + - - + +
L0 2 3 | 5 6 7

= Tezlik

1570796326795 10 - Wv '
12 |

1. 570796326793 -10

1.57079632679110 © T

Iv(R) -13
— |.570796326789-10 '~ T
1570706326787 10 = +
1 570796326785 10 - e
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
R

AQM-do atomlararast1 qarsithqh tasir  qiivvasinin
giymatlorinin  kompiiterds hesablanmas1 va grafik
qurulmasi

AQM-do atomlar arast F qarsiligh tosir qiivvasinin
atomlar arasindaki R mosafasindon asililigi
6A 12B
F(R)= "R TR
kimidir. Burada A, B Leonard-Conson sabitloridir vo m va n -
qiivvat gostaricilori atomlarin va Kimyavi rabitalorin néviindan
asithdir. Van-der-Vaals caziba qiivvalari ligiin m=7, ii¢lin n~13:
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A:=096-10" " B:=10 *
—9 9 9 —9
R :=0.001-10 °,0.001-10 > = 0.01-10" °..100-10
—6-A 12B
F(R) = +
7 13
R R

R = F(R) =
0.000000000001 1.2-1022
0.000000000011 3 47597255388445-10°
0.000000000021 7.76837354003658-10¢
0.000000000031 4.01449662541826-102
0.000000000041 1.29714975653745-102
0.000000000051 7.50915474988612-100
0.000000000081 7.411099614464658-10 -1
0.000000000071 1.02990225232947-10 -1
0.000000000081 1.85702230858212-10 -2
0.000000000091 4.08813050176079-10 -2
0.000000000101 1.0538578736274-10 -2
0.000000000111 3.08T730671364755-10 4
0.000000000121 1.00534864563408-10 4
0.000000000131 3.57766421475515-10 -
0.000000000141 1.37306654334876-10 -5
0.000000000151 5.6234494032566-10 &

U -9 ) -9 _ b-a
= 0.001-10 h:=0.01-10 b= 100-10 Ne=——
h
=0.N-1 x=a+hi
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F2; := 107 -F(x;)
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Sokil 8.2. Atomlar arasi qarsiliqh tosir F qiivvesinin atomlar aras1 R
mosafasindan asililiq grafiki

9. HyperChem proqrami

Molumdur ki, miasir dovrdo qeyri  empirik
kvantmexaniki, yarim-emprik, molekulyar dinamika vo s.
metodlar1 miirokkob nanosistemlorin  elektron vo atom
quruluslarmin  riyazi modellosdirilmasindo  genis totbiq
olunmaq imkanina malikdir. Bu imkanlar uygun program
paketlorinin olmasi va texnoloji inkisafi ilo alagodardir.

Hal-hazirda qeyri empirik kvantmexaniki, sixliq
funksionali1 nozaiyyasi, yarim-emprik, molekulyar dinamika va
s. metodlarini realizasiya edon Kifayat godar ¢oxlu sayda miiasir
kompiiter ~proqramlart  hazirlanib vo istifado  olunur.
Modellosdirmo  ticiin  elm vo tohsildo istifado olunan
HyperChem vo NanoEngineer-1 proqgramlari daha miinasibdir.
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HyperChem

Programin timumi goriiniisti asagidaki kimidir:

b HyperComs  [urtitied)

s 4

bkt At

Fr ER B St Oy SMdas Seho Compdle Awolyios Sopt Qoo e

NoY DBl ARG STV

istifado {iclin miinasib, olverisli vo sadadir.

LER

o bt

Sokil 9.1. HeperChem proqrami

HyperChem proqraminin pancarasine asagidaki menyu, alatlor,
is¢i saha Vo voziyyat sotri daxildir. Programin menyusuna

daxildir:

|Fi|e Edit Build Select Display Databases Setup Compute Annotations Script  Cancel Help

File

Edit
Build
Select
Display
Database
Setup
Compute
Annotations
Script
Cancel

Fayl
Diizolis
Obyektlorin yaradilmasi
Se¢
Tosvir et
Baza verilonlori
Qurasdir
Hesabla
Izahlar
Skript
Imtina
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Help Komok
Alotlor panelino daxildir.
B0l 0+l s ANOIO| cn[o]s| Dlsld| 4%l 8|2/

- Obyektin qurulusunu ¢gokmoa

- Se¢

£ 1@ &

- Obyekti ixtiyar istigamatds firlatma

- GOriintis tizro firlatma

+ 3

- yerini doyisma

- Z-¢evirma

- Modelin Soklin boyiidiilmasi va kigildilmasi
- Kasmo

- Izahverma motni

- Xatt ¢ok

- gevrd ¢ok
- diizbucaql ¢ok

- karbon atomunu qur

1= o3]S/ |» &2 &

- Azot atomunu qur
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D | - Oksigen atomunu qur

>
J - Obyektin yaradilmasina komok et va s.

Yeni obyektin todqiqi ii¢iin yeni obyektin vo qurulus
ad.hin faylinin yaradilmasi baslanir. Bunun ii¢iin zaruri alatlor
va uygun omrlori segmoklo File>Save As yerinino yetirilir:

E Save File @
Manica: | ) HyoerChem-2012 j EF Ed-
Hma Jata uaneHeHnA o
7] afet zndsd 11/23/2012 3:41 AM
|®] afet zns 1172372012 :44 AM
3] ag5 12/6/2012 10:47 AM
IIELE 12/6/201212:09 PM
7] alh 11/21/20121:02 P+
] m b
Mg eaina; |ad| CoMpaHiTs
Tun gaiina: |H;.-perC|13m [~ HIN) j Omagna
HIM Options POE Options
[ velocities [ Hydrogens
[V Connectivity
Commerts:

Hesablamalarin naticasini saxlamaq tiglin —>Start Log omri
ilo ad.log fayl yaradilir:
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a Start Log @

Manka: | J HyoerChem-2012 j IfF '

ma Jata nsmeHeHna

| Afer zns1 11/23/201210:01 ..,

| afet? znds8 11/23/2012 9:23 AM
=lag5 12/5/2012 10:58 AM

. alh-B 10/10/2012 4:10 PM

= alh-10102012 10/10/201212:17 ... -
4 T 3

Wma paitna:  Jad|
Tun eaina: |Log:f.LOG: ﬂ M

Mechanics Print Level: il ™ Append
Quantum Print Level: ]

Masalan C60 fillleren tgiin qurulmus vizual model asagidaki
Kimidir:

& PypeiCheny  CHD L iy

T B WAL Seed [eiie

D e e 1t e

Sokil 9.2. Fiillerenin vizual modeli

Filleren iclin qurulus Vvo kompiiterds aparimis
hesablamanin naticasi fayllarinin mozmunu asagidaki kimidir:
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Buckminsterfullerene

forcefield mm+

sys001

view 40 0.16312551510001 0001 5.2851 -6.5255 -53.282
seed -1111

mol 1

atom 1 - C CA - 0-6.498399 5.824873 1.45692232a6a7a

atom 2 - C CA-0-6.498399 7.225 1.45692231a3a9%a

atom 3 - C CA - 0 -5.285984 7.924989 1.45692232a4d4alla
atom4 - C CA - 0-4.073571 7.225002 1.456922 33 a5al12a
atom5 - C CA - 0-4.073571 5.824977 1.456922 34a6al15a
atom 6 - C CA - 0-5.285718 5.124731 1.456922 35al1al7a
atom7 - C CA -0-7.556101 5.392268 0.6482528 31a8al19a
atom 8 - C CA - 0 -8.209916 6.525048 0.148376937a9a20a
atom 9 - C CA - 0-7.55669 7.657858 0.648780938a2al0a
atom 10 - C CA - 0-7.40211 8.790651 -0.1597567 39 a59 a 57 a
atom 11 - C CA - 0-5.131682 9.057729 0.648782333a29a59 a
atom 12 - C CA - 0-3.16986 7.92495 0.648783334al13a29a
atom 13 - C CA - 0-2.266209 7.224931 -0.1594827312al14a39a
atom 14 - C CA - 0-2.265947 5.825442 -0.15891453 13 a15a28a
atom 15 - C CA - 0-3.169365 5.124714 0.6492094 314 a5a 16 a
atom 16 - C CA - 0-3.823216 3.992284 0.1490938 315al17a 26 a
atom 17 - C CA - 0-5.131246 3.992251 0.648391316a6al1l8a
atom 18 - C CA - 0-6.189142 3.559773 -0.1599417317al19a24 a
atom 19 - C CA - 0-7.400437 4.260026 -0.1603605318a7a22a
atom 20 - C CA - 0-8.708728 6.525345 -1.15973538a21ab56 a
atom 21 - C CA - 0-8.552192 5.393007 -1.968461 320a22a54 a
atom 22 - CCA - 0-7.89917 4.260137 -1.468407 321 a19a23a
atom 23 - C CA - 0-6.996901 3.559793 -2.276227 322 a24a52 a
atom 24 - C CA - 0-5.938855 3.127534 -1.46781 323 a18a25a
atom 25 - C CA - 0-4.63133 3.128472 -1.967978 324 a 26 a 50 a
atom 26 - C CA - 0 -3.573205 3.560246 -1.159036 325 a16a 27 a
atom 27 - C CA - 0 -2.669563 4.260638 -1.96654 3 26 a 28 a 49 a
atom 28 - C CA - 0 -2.015668 5.393104 -1.466823 327 al4a38a
atom 29 - C CA - 0-3.82369 9.057609 0.1492508 312 alla58 a
atom 30 - C CA - 0-3.016556 7.65849 -4.083593 331 a 37 a60 a
atom 31 - C CA - 0-3.169521 8.790795 -3.274694 330a32a40a
atom 32 - C CA - 0-4.382048 9.490908 -3.27458 331 a33 a4l a
atom 33 - C CA - 0-5.439931 9.05876 -4.083293 332 a 34 a44 a
atom 34 - C CA - 0-5.285638 7.926226 -4.891682 333 a46a60a
atom 35 - C CA - 0-4.073934 5.82418 -4.8883753 36 a48 a 60 a
atom 36 - C CA - 0-3.014586 5.392603 -4.080077 335a37a49 a
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atom 37 - C CA - 0-2.361061 6.526279 -3.582672 3 36 a30a 38 a
atom 38 - C CA - 0-1.861402 6.525997 -2.274928 337a39a28 a
atom 39 - C CA - 0-2.015903 7.657043 -1.467295338a40a 13 a
atom 40 - C CA - 0-2.669398 8.789721 -1.967451 339a31a58 a
atom 41 - C CA - 0-4.631764 9.923402 -1.966688 3 32 a 42 a 58 a
atom 42 - C CA - 0-5.939673 9.923384 -1.467377 341 a43a59a
atom 43 - C CA - 0-6.997645 9.491331 -2.276044 3 42 a 44 a 57 a
atom 44 - C CA - 0-6.747631 9.058806 -3.583976 343 a33a45a
atom 45 - C CA - 0-7.401521 7.926177 -4.083572 3 44 a 46 a 55 a
atom 46 - C CA - 0-6.49818 7.226572 -4.892095 345 a 34 a 47 a
atom 47 - C CA - 0-6.498534 5.826574 -4.89241 346 a48 a53 a
atom 48 - C CA - 0-5.28621 5.12623 -4.892313 347a35a51 a
atom 49 - C CA - 0-3.169215 4.260895 -3.274442 336 a50a 27 a
atom 50 - C CA - 0-4.380914 3.561636 -3.27556 349 a51a25a
atom 51 - C CA - 0-5.438423 3.994909 -4.084282 350 a 48 a52 a
atom 52 - C CA - 0-6.747067 3.992651 -3.583865 351 a53a23a
atom 53 - C CA - 0-7.400079 5.12611 -4.082838 352 a47 a54 a
atom 54 - C CA - 0-8.301808 5.82504 -3.276317 353 a55a21a
atom 55 - C CA - 0-8.303344 7.224985 -3.277224 354 a45a 56 a
atom 56 - C CA - 0-8.554997 7.657999 -1.967513 355a57a20 a
atom 57 - C CA - 0-7.901526 8.790824 -1.467764 356 a43a 10 a
atom 58 - C CA - 0-3.57379 9.490428 -1.158413341a40a29 a
atom 59 - C CA - 0-6.18965 9.490567 -0.1595198 311 a10a42 a
atom 60 - C CA - 0-4.074866 7.224085 -4.890329335a30a34 a
endmol 1

Tam Enerji
Elektronlarmn kinetik enerjist
Virial sorti (-V/T)

-1717.565825662 (a.v.)
2383.910771700 (a.v.)
1.7205

Orbital enerjilor(eV)

-489.420960
-482.565757
-453.392385
-411.282961
-409.930134
-356.078856
-315.639287
-227.833543
-177.178306
-176.353124
-168.453904

-489.397844
-482.531577
-453.347916
-410.058880
-409.924881
-356.048041
-315.534450
-177.271542
-177.168202
-173.628539
-168.428794

-489.354956
-482.520222
-411.462188
-410.031232
-409.920772
-355.989898
-228.045546
-177.261645
-177.112595
-173.574357
-166.129135

82

-489.329238
-453.461513
-411.408046
-410.018099
-409.831697
-315.932551
-228.007328
-177.207231
-177.099820
-168.553322
-166.055339

-482.623335
-453.415443
-411.315966
-409.946036
-356.153536
-315.816149
-227.846472
-177.197024
-176.443459
-168.494544
-155.849126



-155.806598
-150.548975
-147.112090
-138.305531
-136.014048
-130.160708
-125.380570
-114.786586
-111.268781
-110.156726
-106.607746
-95.648596
-94.325246
-75.935509
-74.703102
-70.698386
-68.732401
-65.113829
-57.868761
-50.982819
-45.905972
-41.280210
-33.031304
-19.221420
-17.130995
-4.905409
6.587682
20.062390
34.754308
43.296227
48.577867
57.318122
60.543195
72.616923
77.490896
84.328169
88.585565
102.556797
104.542681
118.882666
120.276598
129.220650

-153.974916
-150.542294
-144.435983
-138.262739
-134.782790
-130.125124
-125.365690
-114.769914
-111.118161
-110.148955
-105.138044
-95.640149
-94.316145
-75.832406
-74.363621
-70.589284
-68.592291
-65.062462
-57.243666
-50.872866
-41.523921
-41.270544
-31.281868
-19.205104
-13.803329
-4.873748
14.444077
20.081202
36.944208
43.371994
49.194478
57.441852
68.951863
72.672236
78.853544
84.355106
92.696711
102.597294
112.001568
118.912150
121.265248
129.283607

-153.905949
-147.240222
-144.395527
-137.909325
-134.740388
-130.021428
-125.353251
-114.543704
-111.103604
-106.709876
-105.092680
-95.237438
-94.238700
-74.811896
-74.337370
-68.984709
-68.540648
-64.798318
-57.185100
-49.254273
-41.487223
-37.629943
-31.221584
-18.388631
-13.778845
0.380628
14.446076
34.185901
36.972329
47.926602
49.308103
59.516137
68.972993
76.004139
78.867100
85.014465
92.729807
103.984692
112.059399
118.945807
121.335412
130.219126
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-150.615593 -150.553592
-147.179471 -147.168730

-142.103427

-142.042111

-137.849423 -136.057896
-133.185699 -133.159785

-130.004327

-125.460862

-116.776314 -116.677593
-114.538733 -111.309235

-110.575707

-110.569066

-106.684046 -106.626220

-102.491552

-95.224326
-77.469197
-74.793457
-74.205726
-68.976537
-66.918543
-64.740880
-51.113641
-49.148225
-41.396137
-37.570766
-29.925127
-18.332475
-5.517811
0.382724
19.539840
34.197860
42.139477
48.115028
56.988770
59.683994
70.756415
76.021345
82.806083
85.045269
95.427274

104.026705
112.069788
118.974773
122.745985
130.275514

-102.412041
-94.341849
-77.372956
-74.746270
-74.165766
-68.770810
-66.809324
-57.924687
-51.008489
-45.918109
-41.347877
-33.087320
-29.851421
-17.182428
-5.479003
6.550377
19.563265
34.739153
42.217700
48.287557
57.124396
60.388935
70.817500
77.434194
82.857593
88.576102
95.463128
104.532058
112.097670
120.256529
122.793195
132.261265



132.282153 141.908078 141.961043 143.066554 143.102452
143.353077 143.381998 145.678386 145.706486 146.192763
146.206085 152.363840 152.386652 154.379900 154.395920
157.724837 157.753755 160.489893 160.493994 161.221504
161.243740 166.578025 166.585939 172.399116 172.401902
174.491362 174517412 177.271552 177.311572 194.438205
194.440476 200.044387 200.063058 202.170049 202.195526
ATOMLARIN YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstrem) Kitlosi

X y z

16 -3.683385 -6.49839939 5.82487252 1.45692183 12.01100
2 6 4.305109 -6.49839939 7.22500032 1.45692183 12.01100
36 4390723 -5.28598391 7.92498873 1.45692183 12.01100
4 6 -4.391246 -4.07357105 7.22500183 1.45692183 12.01100
56 -3.998154 -4.07357105 5.82497738 1.45692183 12.01100
6 6 -3.992729 -5.28571834 5.12473079 1.45692183 12.01100
76 -0.491117 -7.55610113 5.39226803 0.64825289 12.01100
8 6 4.184122 -8.20991578 6.52504749 0.14837700 12.01100
96 3.996987 -7.55669035 7.65785795 0.64878102 12.01100
10 6 3.996601 -7.40210973 8.79065065 -0.15975657 12.01100
11 6 3.997490 -5.13168167 9.05772943 0.64878237 12.01100
12 6 -4.391257 -3.16985968  7.92494990 0.64878344 12.01100
13 6 -3.998154 -2.26620941 7.22493099 -0.15948256 12.01100
14 6 -3.998316 -2.26594656 5.82544241 -0.15891439 12.01100
15 6 -3.998318 -3.16936533 5.12471419 0.64920954 12.01100
16 6 -4.387869 -3.82321558 3.99228422 0.14909391 12.01100
17 6 -4.298631 -5.13124611 3.99225060 0.64839108 12.01100
18 6 4174134 -6.18914161 3.55977248 -0.15994154 12.01100
19 6 -0.525233 -7.40043732 4.26002630 -0.16036037 12.01100
20 6 -4.299365 -8.70872824 6.52534496 -1.15973485 12.01100
21 6 -3.992659 -8.55219166 5.39300712 -1.96846050 12.01100
22 6 -3.678335 -7.89916959 4.26013649 -1.46840663 12.01100
23 6 4305527 -6.99690104 3.55979296 -2.27622640 12.01100
24 6 3.996946 -5.93885480 3.12753411 -1.46780973 12.01100
25 6 3.996592 -4.63132970 3.12847229 -1.96797802 12.01100
26 6 4.390273 -3.57320549 3.56024610 -1.15903618 12.01100
27 6 4.390499 -2.66956285 4.26063753 -1.96654012 12.01100
28 6 -4.388093 -2.01566758 5.39310446 -1.46682315 12.01100
29 6 4390739 -3.82369049 9.05760934 0.14925092 12.01100
30 6 -0.530686 -3.01655620 7.65849013 -4.08359257 12.01100
31 6 -0.480907 -3.16952148 8.79079468 -3.27469406 12.01100
32 6 4179041 -4.38204831 9.49090795 -3.27458027 12.01100
33 6 -4.299420 -5.43993067 9.05875955 -4.08329304 12.01100
34 6 -3.992707 -5.28563803 7.92622582 -4.89168237 12.01100
35 6 4.305832 -4.07393428 5.82417959 -4.88837485 12.01100
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36 3.997005 -3.01458585 5.39260249 -4.08007703 12.01100

6
37 6 4.178939 -2.36106060 6.52627885 -3.58267161 12.01100
38 6 -4.298874 -1.86140182 6.52599739 -2.27492792 12.01100
39 6 -3.992661 -2.01590301 7.65704303 -1.46729506 12.01100
40 6 -3.675965 -2.66939792 8.78972075 -1.96745061 12.01100
41 6 3.996890 -4.63176383 9.92340241 -1.96668795 12.01100
42 6 3.996593 -5.93967305 9.92338401 -1.46737732 12.01100
43 6 4.390348 -6.99764528 9.49133088 -2.27604407 12.01100
44 6 -4.387937 -6.74763125 9.05880547 -3.58397555 12.01100
45 6 -3.998315 -7.40152105 7.92617699 -4.08357195 12.01100
46 6 -3.998152 -6.49818048 7.22657246 -4.89209464 12.01100
47 6 -4.391132 -6.49853409 5.82657373 -4.89240997 12.01100
48 6 4390672 -5.28621007 5.12622975 -4.89231300 12.01100
49 6 3.996568 -3.16921501 4.26089507 -3.27444216 12.01100
50 6 3.997117 -4.38091445 3.56163564 -3.27555939 12.01100
51 6 3.997500 -5.43842310 3.99490944 -4.08428142 12.01100
52 6 4.390676 -6.74706676 3.99265069 -3.58386487 12.01100
53 6 -4.391301 -7.40007891 5.12611037 -4.08283741 12.01100
54 6 -3.998129 -8.30180773 5.82504041 -3.27631724 12.01100
55 6 -3.998334 -8.30334360 7.22498522 -3.27722413 12.01100
56 6 -4.387863 -8.55499707 7.65799934 -1.96751329 12.01100
57 6 4.390290 -7.90152577 8.79082391 -1.46776347 12.01100
58 6 4303928 -3.57378986 9.49042844 -1.15841326 12.01100
59 6 3.997121 -6.18964959 9.49056729 -0.15951969 12.01100
6

60 -3.689020 -4.07486610 7.22408466 -4.89032909 12.01100

Obyektlorin  qurulusunun ekranda goriintisiiniin  tasvirini

doyismek iigiin (tosvir et) —Renderings amrindon
istifads olunur:
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Rendering Options | ﬁ
Cylinders ] Owverlapping Spheres ] Tubes ]
Rendering Quality ] Stereo ] Ribbon-Like Structures ]
Fiendering bethod l “ector and Line Options ] Balls ]

Atom Rendering

+ Sticks

Balls

Ballz and Cylinders
Owverlapping Spheres
Tubes

Mo Change

[ Add Dots

70

Secondary Structure B endering
Maone

Ribbon Lines

Thin Ribbons

ThickRibbons
Drefault

Alpha Cylinder
Fiandom Coil
Mo Change

BRI T Na N e le e B

ak | Cancel |

Sokil 9.3. Goriiniis segimlori

Dialoq menyusunda Balls(kiiralor) se¢gmokls fiilleren nano
qurulusun tosviri agsagidaki kimi doyismis olar:
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Sokil 9.4. fiilleren nano qurulusun kiiralor ilo tosviri

Nanodlciilii obyektlorin qurulmasi va redaktasi

Programin icra etdikdon sonra onun pancarasini tam
ekrana boylitmok magsodouygundur. Tam ekran pancarasinds
yeni obyektin qurulmasi moQsadouygundur. Atomlarin

qurulmasi igiin —>Defau|t elements omrini vo ya ] -
obyektin qurulusunu ¢ok alotini segorok yerino yetirilir. Bu
zaman Dialoq menyusunda D.I.Mendeleyevin Elemens Table -
elementlorin dovrii cadvali goriinacokdir:
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Element Table ﬁ

Li[ze [e]cIn]o]F]re
Nawig NMEEEEE

K Jcals il o FelCo T I e e T I

RS v |z [efmdfrJrulrHlPd]alcd] in[snfst]Te] 1 J<e
Csles|  [HeJTafw|reos| i |Pfaulnd TifPe] ifPof2t R

| Th|Pa] U [MalPufemfomfes] o [EsFrfd]io] L

W Allove Arbitrary Yalence W Explicit Hpdiogens  Properties...

Sokil 9.5. Elementlorin dovrii codvali

FesOs hissaciyinin vizual modelini qurmagq {igiin Fe vo
O atomlarmni seg¢arak onlar1 programin pancarasinds geyd edok,
atomlarin valentliyini nozoro almaqla onlarin rabito xatlori ilo
birlosdirok vo Build—Model Build omri ilo etdikdon sonra
vizual modeli qurmus olariq:

o [
[}
|| -~
( II: h‘
I
'-],:'n "T;n o .:I ] Fex i "
G W o L

Belalikla FesO4 nanohissaciyinin miixtalif formada asagidaki
modellarini alariq:

1}

Sokil 9.6. Fes04 nanohissaciyin xatt, kiira vo silindirlo, kiiralorlo vizual
modellori
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FesOa4

nanohissociyin qurulmus vizual

modeli

asasinda

geyriemprik metod ilo hesablamanin aparilmasi ardicilligi
asagidaki kimidir:
Setup>Ab Initio omri ilo geyriemprik metod segilir vo

parametrlar tayin edilir va bu qiymatlor totbiq edilir.

Ab Initic Method &2

Bazis Set

™ Mo basis set %
* Minimal [ST0-3G]

CSmal(s216) || Advanced Opiers|
" Medium [6-31G*) : :

€ Lage [6:3167] s Besis Functos..
™ QOther:

| Apply Bagis Set |

aK | Close |

Ab Initic and DFT Optiens 23
Charge and Spin SCF Controls

Total charge: 1] Convergence limit: |1e-015
1 Iteration limit; 100

Spin Fairing v tceelerate corvergence
" UHF & RHF
Single Pairt Only

Palarizabilities... [ Gradient

[~ MPZ comelation included
K. | Cancel |

Hesablmani —)Single Point amri ilo aparilir.

FesOs hissociyin iiclin qurulus vo hesablamanin natico
fayllarinin mozmunlar1 asagidaki kimidir:

forcefield amber
sys001

view 40 0.19177 55 15 0.3243609 0.9267363 0.1896042 -0.9304256
0.3487145 -0.1127227 -0.170582 -0.1398498 0.9753686

seed -1111

mol 1

0.15917 -0.50219 -55.97
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atom1-0 OS-0-0.7188309 -3.104898 -0.5885828 1 3 d
basisset 1 STO-3G

atom2 - O OS -0-2.510141 1.961755 2.514126 1 7 d
basisset 2 STO-3G

atom 3 - Fe FE - 0-0.7188309 -1.204898 -0.5885828 26s1d
basisset 3 STO-3G

atom 4 - O OS - 0 2.863848 1.961755 -0.5885828 1 5 d
basisset 4 STO-3G

atom 5 - Fe FE - 0 1.072509 1.328428 -0.5885828 24 d 6 s
basisset 5 STO-3G

atom 6 - O OS - 0 -0.7188309 0.695102 -0.5885828 35535 7S
basisset 6 STO-3G

atom 7 - Fe FE - 0 -1.614486 1.328428 0.962771226s2d
basisset 7 STO-3G

endmol 1

Tam Enerji =-4041.460231944 (a.v.)
Elektronlarm kinetik enerjis1 = 4016.484721383 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 2.0062

Orbital enerjilor(eV)

-7049.515651 -7049.206480 -7048.846571 -863.846393 -863.571523
-863.179151 -752.714724 -752.334204 -752.290964 -752.251398
-752.188294 -752.181565 -752.063431 -751.646449 -751.514761
-552.123452 -551.435983 -551.288503 -550.314637 -115.996807
-115.583944 -115.424384 -77.493591 -77.461981 -77.163006
-77.034478 -76.968192 -76.923182 -76.885273 -76.840915
-76.581631 -34.015080 -31.932591 -31.379796 -30.562583
-14.451689 -14.346333 -13.274959 -12.882997 -12.376820
-12.303038 -12.224683 -12.127914 -12.029838 -11.645122
-11.391705 -11.196848 -10.575174 -10.253620 -9.603771

-8.822587 -7.620677 -7.207418 -4.350473 -4.170870
-0.975480 4.072365 4.204564 4.553643 5.565211
6.065665 6.139453 7.727357 8.347363 8.428068

11.502040 11.812136 12.009849 12.152883 12.283812
12.461683 13.022971 17.144427 17.425403 67.713308
71.647342 71.950979

ATOMIC ORBITAL ELECTRON POPULATIONS

Fe 3 S Fe 3 S Fe 3 Px Fe 3Py Fe 3Pz
1.999326 1956616 1.999394 1.999378 1.999397
Fe 3 S Fe 3 Px Fe 3Py Fe 3 Pz Fe 3Dx2
2.665285 1.975806 1.983051 1.976499 0.465582
Fe 3Dy2 Fe 3Dz2 Fe 3Dxy Fe 3Dxz Fe 3Dyz
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0.389441 0.035989 0.210752 1.689412 1.763223
Fe 3 S Fe 3 Px Fe 3Py Fe 3Pz Fe 5 S
1.270222 0.471788 0.399353 0.424098 1.999329
Fe 5 S Fe 5Px Fe 5Py Fe 5Pz Fe 5 S
1.956808 1.999400 1.999398 1.999409 2.675950
Fe 5Px Fe 5Py Fe 5Pz Fe 5Dx2 Fe 5Dy2
1983281 1977527 1976794 0.448989 0.305362
Fe 5Dz2 Fe 5Dxy Fe 5Dxz Fe 5Dyz Fe 5 S
0.655002 1.246348 0.571568 1.273125 1.325762
Fe 5Px Fe 5Py Fe 5Pz Fe 7 S Fe 7 S
0.416163 0.483104 0.445837 1.999327 1.956674
Fe 7Px Fe 7Py Fe 7Pz Fe 7 S Fe 7 Px
1999354 1.999406 1.999407 2.667887 1.976273
Fe 7Py Fe 7Pz Fe 7Dx2 Fe 7Dy2 Fe 7Dz2
1977521 1981854 0.718062 1.018235 0.435441
Fe 7Dxy Fe 7Dxz Fe 7Dyz Fe 7 S Fe 7 Px
0.570332 1.186657 0.611855 1.267383 0.380745
Fe 7Py Fe 7Pz O 4 S O 4 S O 4Px
0.526329 0.352015 1.998916 1.941228 1.548970
O 4Py O 4Pz O2S O025S O 2FPx
1326371 1.387626 1.998937 1945436 1.470668
O2Py O2Pz O6S O6S O 6Px
1.000557 1.721599 1.997997 1.850831 1.504129
O6Py O6PzZ O1S O1S O 1Px
1483614 1.613213 1.998929 1.943979 1.294105
O1Py O 1Pz

1.616905 1.317462

ATOMLARIN YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu

Yiki

Koordinatlari(Angstremls)

Kiitlosi

0.325387
0.260842
0.375242
-0.203110
-0.137197
-0.449784
-0.171380

X

-0.71883092

1.07250870
-1.61448609
2.86384836
-2.51014091
-0.71883092
-0.71883092

y
-1.20489795
1.32842848
1.32842848
1.96175480
1.96175466
0.69510205

-3.10489795

91

z
-0.58858283
-0.58858283
0.96277123
-0.58858283 15.99900
2.51412561 15.99900
-0.58858283 15.99900
-0.58858283 15.99900



10. NanoEngineer-1 proqrami

Miasir dévrdo NanoEngineer-1 programi genis tothiq
olunan  proqramlardan biridir. Bu proqramin molekulyar
mexanika vo molekulyar dinamika metoduna osaslanir vo
programin Umumi gorinisii Sokil 10.1-do verilmisdir. Bu
program atom, DNK, nanoboru, kristal, grafeni vo i.a. tadqiq
etmok tiglin olverisli bir proqramdir. Programin pancarasine
asagidailar daxildir: Basliq vo menyu satirlori, ti¢ alatlor satri,
iki hisadon ibarat olan isci saho, hesabat sahasindon va program
pancarasinin sag hissasinda saqiili hissasindaki alotlor zolagi.

Programin menyusuna menyusuna -fayllar ilo -
diizolis imkanlari, -gérﬁnﬁs, -glavg et, -
alotlor, [5mul=tion | o delasdirmo, [REM95109 ] yizual modelin

miixtolif formalara ¢evrilmasi, | Help | - komok daxildir

menyusuna aiddir:  Open — qurulmus visual modelin
cagirilmasi, Open Recent Files - son iglodilmis vizual modellar,
Close and begin new model- hazirki modells isi qurtarmaq va
yeni visual modelin qurulmasi, Save-hazirki faylda
doisikliklorin saxlanmasi, Save As visual faylin yeni adla
saxlanmasi, Import — mioyyan verilonlorin cari models
oxunmasi, Export-miixtalif formatlarda vizual model haqqinda
fayllarda saxlanmasi, Fetch-lazim olan verilonlorin olds
olunmsi, Exit-proqrami baglamaq iigiin istifads olunur.

Yeni atomlardan toskil olunmus nanoobyekti tadqiq
etmok Tigiin avvalco onun modelini qurmaq lazimdir. Bunun

f‘
tgtin =+~ alatini iki dofo mis vasitasilo sixmaq lazimdir. Bu
zaman atomlarin periodik codvali ilo islomok imkani yaranacaq
Vo uygun atomu hamin cadvaldan segilmasi {igiin mis1 elemin
tizorino gotirib bir dofo sixilmasi kifayatdir. Sonra iss
programin sag is¢i hissasindo mis1 bir dofo sixmaqgla homin
atomu yaratmis oluruq vo tokrar olarag homin atomun
qurulmasi zaruridirss yena do mis1 is¢i sahods tokrar sixilmasi
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zoruridir. Prosesi yeni atomun se¢ilmasi va isin avvalki gayda
da aparmaq lazimdir. Sonra iso atomlar arasi rabito Xotlorini
¢cokmok lazimdir. Bunun iigiin atomlarin qirmizi rabird
noqtalorindon istifade olunur. Qurulmus togribi  modeli
enerjinin minimumluq sortine goéro formalasdirmaq {giin
—>Minimize Enenergy amri ilo modellogdirilir. Atomlar
s

isi qurtarmaq ti¢lin !""- aloni mis vasitasilo sixmaq lazimdir.
Yeni qurulmus obyekti miioyyon ad altinda diskdo saxlamag
liglin —>Close and begin new model amrindon istifads
olunur.

Molumdur grafenin alinmasi vo todgigine goro kegmis
SSRi-nin alimlari A.Qeym vo A. Novoselyeva Nobel miikafat
verilmisdir. Mohz buna goro do qrafeni NanoEngineer-1
programi ilo todqiq olunmasi magsodomiivafiq olar. Malumdur
ki, qrafen qalinligi C atomunun diametri tortibinds olan, topa
noqtalarinds C atomlar1 yerlogmis diizgiin 6 bucaqlilardan toskil
olunmus iki 6l¢iilii nanoquruluslardir:

 c——— ~
SR fuEIBRX EFMUE AT FE RI2 DMNNPHEHUGY
BFETFRAAUEPV Frasadhds B E ' A I . 3}
T K *" @ 0 ® - f i .
LY
a 1
)
=
|
[ S
L3 SN2 M 0 I

Sokil 10.1. Programin bas pancarasi
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Sakil 10.2. Qrafenin vizual modellori

Qrafenin tempertura davamliigi ~ NanoEngineer-1
progami ilo Molekulyar dinamika metodu vasitasilo todqiq
etmok mogsadilo T=300K, 1000K, 2000K, 5000K, 10000K,
11000K, 12000K, 13000K, 14000K, 15000K, 20000K
giymatlori  iglin, 1ps zaman middstinds  kompiiter
hesablamalari aparilmigdir. Aparilmis kompiiter todgigatlarinin
noticolori bunu demays imkan verir ki, qrafen yiiksok
temperatura davamli olub vo onun qurulusunun dagilmasi
T=16000K qiymotinds miisahido olunmaga baslayir va
T=20000K giymatinds iso onun qurulusunun tam dagilmasi bas
verir. Noticolor Codval 10.1.-do verilmisdir.
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Cadval 10.1. Temperaturun miixtalif giymatlorinds grafenin NanoEngineer-
1programu vasitasilo aparilmig hesablamalarin naticalori
Sira Qrafenin vizual modellari

nomrasi
e
o G
x} T
PR

1

T=300K  T=1000K

.......

Paasoons
T=10000K T=11000K T=12000K T=13000K

B NN 4
N A 3

e e T
X 1 v
Ty i\l i

" T=14000K T=15000K T=20000K

Aparilmis  kompiiter todqigatlmin  naticalori  bunu
demoyo imkan verir ki, qrafen yiiksok temperatura davamli
material olub, onun qurulusunun dagilmasi T=14000K
miisahido olunmaga baslayir vo T=20000K gqiymatinds iso
onun qurulusunun dagilmasi bas verir.

11. Yarmm-empirik kvantmexaniki program

Nanosistemlorin ~ dyronilmosinds  istifado  olunan
Volfsberg-helmhols  yarim-empirik  metodunun  asasinda
“Nanomateriallarin  kimyovi fizikas1” kafedrasinda sleyter
funksiyalar1 bazisindo Delphi Studio sistemindo vo MS
Windows miihitindo isloyan yarim-empirik kvantmexaniki
program hazirlanmigdir. Bu proqramdan nanosistemlorin
oyranilmasindo istifado oluna bilor. Programin iimumu formasi
asagidaki kimidir:
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(T —  Wmessss il
Sakil 11.1. Programin timumi gériniisii

Programa asagidaki modullar daxildir:

DKCTVK - verilonlorin tayini: nv- bazis sleyter
funksiyalarin, mo- molekuyar orbitallarin, me —atomlarin, eos-
elektron olan orbitallarin say1 olub integer kimi toyin oluar. nq
- bas, 1q - orbital vo mq - magnit kvant adodlor, tc-markazlarin
tiplori, ch- nanoqurulusa daxil olan atomlarin sira nomralari
olub dm3 kimi toyin olunur. zci- sleyter bazis funksiyalarinin
eksponensial parametrlorinin  giymatlori, xc, yc, zc -
nanoqurulusa daxil olan atomlarin koordinatlar1 olub dm2 Kimi
toyin olunur va i.a.:

Unit dketvk;
const
nv=96; mo=96; me=16; e0s=88;

type
ms2 =array[1..20] of real;
ms3 =array[1..50] of real;
ms5 =array[1..30] of integer;
ms6 =array[1..100] of real;
ms7 =array[1..51] of extended;
ms8 =array[1..400] of longint;
ms9 =array[1..2111] of real;
ms10 =array[1..2000] of real;
ms1l =array[1..1326] of real;
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ms12 =array[1..800] of real;

dml =array[l..nv,1..nv] of extended,;
dm2 =array[l..nv] of extended;

dm3 =array[l..nv] of integer;

var
0s ‘ms2;
ww,ww1,vv,vs,wth ‘ms3;
le2,le3,le4,1e5,le6,le7,1e8,knf :ms5;
at,av,bt,bv :mse6;
fa,dg :ms7;
lel,It1,id4,id5 :ms8;
f :Ams11;
ws,dla Ams3;
dib :ms3;
0g ms9;
ii,jj,iz,kp,kq,kr,ks,itr,jp :integer;
za,zcl,zb,zd,rac,rad,rab,alp,
bet,yj,hj,dp,zpr,eps,fmax,kor,kof :extended,
tp,so,hp,fh,v,xx,c :dmi;
oe,0e0,0ed,x99,sd,fn :dm2;
999 :dm3;

implementation

end.

DKBANTK - sleyter funksiyalar bazisindo o6rtmo
inteqrallarinin hesablanmasi {igiin istifado olunan funksiya va
proseduralar moduludur:

Unit dkbantk;

{$n+}

interface

uses dkctvk, Math;

function OVER(nl, n2, 11, 12, mi, mjinteger; X,
ra:extended):extended;

function CLEBS(var j1, j2, m1, m2, j, m:integer):extended;
function GB(var I, 11, Ia, 1al, ia, ib, Ib:integer):extended;
function FS(var n, n1, m:integer):extended;

procedure DIS(i, j:integer;var r.extended);

function DLM(var I, m:integer):extended,;

procedure BS(var n:integer;var p, t:extended;var b:ms6);
procedure ASN(var n:integer;var p:extended;var a:ms6);
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function AF(var n1, n2, ng:integer; a, b:ms6):extended;
function RC(K1, k2:integer; p, t, sp:extended):extended;
function PWI( i, j:integer):longint;
implementation

programlarin matni
end;

OVER- 6rtmo inteqrallarini giymatlorini, CLEBS- Kebso-
Qordon, FS-binomial hasilin

: IN'S -1
=N O )

GB- 93,(¢4, ' A A)= 90, (0A, 0 A AR (@ + 2A = 4, = 2),

burde G, (02, 0 23 0)= 3 1) R (A OK L o
KEA _ (_1)%(/75) 20+1 (Z — /1)! ([i+ ﬁ)l

m 2«[;(5 - ﬁ)}!_;(l@ + ﬂ)}!(ﬂ — )
DLM-

m m
S—— l+—-s

| 3a-0] F|en]

s (0 —sp(C—my(r+m—s)

dlo(t)= (¢ +mu(r— m)!]%%

omsallarinin giymatlorini,
DIS prosedurasi iki atom arasindaki mosafoni hesablayir.

1
BS- B,(8)=[v'e”dv,
-1

ASN - A (p)= T u"e Pdu proseduralart  inteqrallarinin
1

giymatlorini hesablayaraq bir 6l¢iilii massivdo saxlayur.
ol '

AF- Qi (pt) =] [(wv) (u+v)" (u—v)" e dudv
1-1

1 1
(@+t)™2 (1—t)”'*5 A
RC-N_.(p,t)= .
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PWI- PWI(i, j):=i' ifadolori hesablayir.

SMCICK — hesablama prosesi {iglin  zaruri
omsallari(faktorial, binomial, binomial hasil va s.)
hesablayaraq onlarin ¢oxsayli istifadosini asanlagdir:

Unit smcick;

{$n+}

interface

uses dkbantk, dkctvk, math;

procedure cstm;

implementation
programin matni

end;
OVERRUN - o6rtmo inteqrallarinin  qiymatlorini
hesablanmasi va naticalorin saxlanmasi:
unit overrun;
interface
uses dkbantk, dkctvk;
procedure overun(var a, b:extended);

implementation
programin matni
end,;

OVERRUND - ikidlgilii matrislorinin qurulmasi,
dioqonallagdirma prosesinda istifado olunmasi va naticalarin
saxlanmast:

Unit overrund;

interface

uses dkctvk, dkbantk;

procedure MPMAS(var v, X, c:dm1;n:integer);

procedure VTFV(var Fh, V:dm1;n:integer);

procedure HDIAG(var H, U:dm1;var x:dm2;var 1Q:dm3;N, NBMX,
IEGEN, nr:longint);

procedure ORD(var fh, u:dmi;var oe:dm2; ns, next:.dm3; n,
nbmx:integer);

procedure hpq(n:integer);

procedure hpdiag;
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implementation
programlarin motni
end;

MPMAS - iki olgilii kvadrat matrislorin hasilini
hesablanmasi C=V*X .

VTFV- F=VT'xFH=*V  matrislorinin  hasilinin
hesablanmasi, burda FH va V — verilmis iki ol¢iilii kvadrat
matrislor vo V' matrisi V trasponirs olunmasidir;

HPQ-Volfsberg-Helmhols
H, =05-K-S  (H,, +H) p,g=1...nv
voyaKusak H, =05-(2-S,,)-S,,(H,, +Hy), P, g=1...,nv

diisturlarina asasen ikidl¢iilii matrisin qurulmasi;

HDIAG - iKi Ol¢iilii =~ kvadrat  matrisin
diogonallagdirilmast;

ORD - dioqonallagsmis iki 6l¢iilii matrisin diogonal
elemenlorini artan ardicilligla diiziir vo bir olgiilii matrisdo
saxlanmasi.

HPDIAG - dioqonallasdirilma prosesinin realizasiyast;

YEMP — osas program olub yarim-empirik metodu
realizasiya edir.

Program sistemin orbital enerjilorini, tam elektron
enerjisini, sistema daxil olan atomlarin effektiv yiiklorini vo va
s. hesablamaga imkan verir. Programin yerina yetirilmasi ti¢iin
ilkin verilonlor zoruridir. Bura bazis funksiyalarin, sistemo daxil
olan atom vo molekulyar orbitallarin, elektron olan molekulyar
orbitallarin sayi, bas, orbital vo magnit kvant odadlori,
atomlarin sira nOmrasi, atom  orbitallarinin eksponensial
parametrlorin  giymotlori, atomlarin molekulyar koordinat
sisteminds dekart koordinatlar: daxildir.

Yarim-empirik kvantmexaniki program vasitasi ilo 16
qizil Au atomu daxil olan Auie (Sakil 11.1) qizil nanohissaciyi
tigiin Volfsberg-Helmhols metodu ilo kompiiter hesablamalari
aparlmsdir:
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fa

Au

A

Rl

Ay

Sakil 11.1 Auie nanohissaciyi

Tam elektron enerji E = -6.339366 a.v.
fonlagma potensiali I, = 3.703389914eV
Orbital enerjilor (a.v.)

-0.684817 -0.661433 -0.623058 -0.598719 -0.169649 -0.158814 -0.137098 -0.136096
-0.118915 -0.027240 -0.024011 -0.019275 -0.016488 -0.012503 -0.010608 -0.000524
-0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000
-0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000
-0.000000 0.000000  0.000000 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000
0.000000 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000 0.000000
0.016042 1.204702 1.229904 1.285250 1.303929 1.349486 1.407488 1.970694
2.249531 2.896924  3.378143 3.463406 3.665532  3.846329  3.914490 3.988562
ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
N-si Z Atomu Yiki Koordinatlari(a.v.)

X y z
1 79 -0.477725 0.7273814 0.14770909 2.65187515
2 79 -0.556951 -1.87186795 0.56232986 2.58630971
3 79 -0.609782 0.3630383 -2.26437264 1.37450644
4 79 -0.477706 -2.20357127 -1.40494744 0.86809597
5 79 -0.489172 2.67199854 -0.86560465 1.07587674
6 79 -0.537255 2.24897258 1.75132253 1.07268487
7 79 -0.342177 -0.36228144 2.40525927 1.39682705
8 79 0.431552 0.00377388 0.05200688 -0.05143089
9 79 -0.590981 0.87839365 2.64291629 -0.99603353
10 79 -0.342212 -2.49680715 1.27442059 0.09783097
11 79 -0.498185 2.38512292 0.43716801 -1.35228525
12 79 -0.489191 -0.80251563 -2.70621679 -1.03866935
13 79 -0.537262 -2.39001153 -0.70620755 -1.75069312
14 79 -0.349636 1.78344705 -2.18175034 -1.03139997
15 79 -0.590996 -1.14737978 1.56980459 -2.22882881
16 79 -0.498192 0.21230642 -0.71383772 -2.67466599

Naticalorin interpretasiyasi

Auis nanohissaciyinin 16
Saviyyasindon baslayaraq iki-iKi
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Elektronlar torafindon tutulmus on yuxari saviyyonin eneryisi
oks isara ilo ionlagsma potensialinin qiymatino barabordir: Ip= -
gg = 3.703389914eV. Qadagan olunmus zonanin qiymatini

hesablamaq ti¢iin monfi isarali on yuxari orbital enerji ilo &g =-

3.703389914eV, monfi isarali dolmamis on asagi orbital
enerjinin - gy = -3.235867414eV  forqi tapilir:  g—g5 =
0.4675225eV. Bu isa Ag nanohissaciyinin kegirici material

oldugunu gostarir. Mohkomlik nz%(aABMo—gYTMO) disturu ilo

hesablana bilor. Burada &,5,, - on asagi bos molekulyar
orbitalin enerjisi, &y -elektronlar torsfindon tutulmus on
yuxart molekulyar orbitalin enerjisidir. Epgyo = &9 = -
3.235867414eV. &0 = &5 = -3.703389914eV. Belaliklo 77 =
0.23376125a.v. 17 <1eV oldugundan Au nanohissaciyi yumsaq
material hesab olunur. &,gy0 = €9 = -3.235867414€V on asag1

bos molekulyar orbitalin enerjisi monfi isarali olduguna gors
Au nanohissaciyinin  elektrofildir. Au  nanohissaciyinin
stabilliyi  AE(Aug) = Ep, —8-E, disturu ilo hesablanr.

Burada AE(Au,s) Au nanohissaciyinin stabilliyini miisyyan
edon parametrdir. AE(Au,) > 0 oldugda material geyri stabil,
AE(Auy) <0 oldugda material stabil hesab olunur.E,, - Au
nanohissaciyinin, E 5, - Auz molekulunun tam enerjisidir. E,,
=-6.339366a.v., E,, =-0.759462a.v. oldugundan AE(Au)=-

0.26367a.v. AE(Au;z) <0 oldugundan Auis nanohissaciyi

stabildir.

Natica. Qizil nanohissaciyinin elektron qurulusu
Volfsberg-Helmhols(VH) metodu ilo Sleyter funksiyalarindan
istifado etmoklo Gyranilmisdir. Kompiiter hesablamalar1 BDU
“Nanomateriallarin  kimyovi fizikas1” kafedrasi omokdaslari
torofindon Delphi Studio sistemindo hazirlanmis Windows
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omoaliyyat sisteminds isloyan program vasitasilo aparilmigdir.
Nanohissaciyinin orbital enerjilori, ionlasma potensiali, tam
elektorn enerjisinin giymatlori vo nanohissaciys daxi olan
atomlarin effektiv yiiklori hesablanmigdir. Hesablamalarin
naticalori gostarir ki, qizil nanohissaciyi yumsaq, elektrofil vo
stabil kecirici materialdir, nanosistemlorin Syranilmasinds va
todgiginde  Sleyter funksiyalarindan istifado  olunmasi
moagsadouygundur.

Program vasitosilo Fes3Os hissaciyi tiglin aparilmis
hesablamalarin naticalori asagidak: kimidir:

Orbital Energies

-1.299356 -1.297211 -1.295351 -1.290554 -1.290530
-1.290518 -1.290516 -1.290502 -1.290479 -1.290281
-1.290241 -1.290143 -0.731870 -0.648077 -0.546851
-0.500004 -0.292457 -0.291279 -0.290735 -0.290391
-0.290391 -0.290391 -0.290391 -0.290390 -0.290385
-0.290378 -0.290350 -0.290348 -0.290318 -0.290296
-0.290270 -0.222430 -0.172229 -0.104144

fonlas potensiali: Ip = 7.901970eV
Tam enerji: E = -40.517817a.v.
Effektiv yuklor

Fe Fe Fe
1.369612 3.206013 1.369612

O @) O @)

-1.287900 -0.893340 -0.893340 -1.287900

Ortma maskunlugu

0.092262  -0.003448 0.318952 0.174603 -0.001597 0.000028
0.092262  -0.001917 0.212293 0.212293 -0.001917 0.000028
-0.001597 0.174603 0.318952 -0.001085 0.000000 -0.000000
-0.000870 0.000000 -0.001085

Alman noticolor gostorir ki, hogigoto uygun real
naticolor vermigdir. Bunu hissociys daxil olan atomlarin
effektiv yiiklorinin hesablanmis qiymotlorindon goriiniir. Bu
iISo programin nanoquruluslarin Syranilmasi va tadgiginds
istifado olunmasinin yararli oldugunu gostarir.
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12. Bazi nanosistemlarin vizual modellari

BDU “Nanomateriallarin kimyovi fizikasi” kafedrasinda
2006-c1  ildon  baglayaraq  nanohissociklorin  sintezi,
stabillosdirilmasi va totbiqi ilo alagadar olaraq nozari va tacriibi
elmi-tadqiqat islori aparilir. Buna gérada boazi nanohissaciklarin
vizual modellarinin qurulmasi va kompiiterds tadqiqi olunmasi
hazirki dovriin aktual masalarindan biridir. Nanoobyektlorin
vizual modelini qurmadan nazari metodu tatbig etmok miimkiin
deyildir. Buna gorado bozi nanohissacik, nanokompozit va
nanosistemlarin qurulmus vizual modellari asagida verilmisdir:

Sokil 12.1. Polietilenin (PE) modellari

Sokil 12.2. Polipropilenin (PP) modellori
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Sokil 12.3. Poliviniliden fluoridin (PDVF) modellori

Sakil 12.4. Aug nanohissaciyinin modellari

R

Sokil 12. 5 PP+Aug nanohissaciyinin modellori
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Sakll 12. 6 PP+Aug nanohissaciyinin modellori
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Sakil 12.11. Feg nanohissaciyi modellori
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Sokil 12.15. PP+Feg nanokompozitinin modellari

Fe Fe H
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Sakil 12.17. Alg nanohissaciyinin modeli
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Sokil 12.23. DNT-nin xat, boru, kiira Va goalomlarls, hacmi, silindir formali
modellari
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Sokil 12.24. Fe3O4 hissaciyinin modellori
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Sokil 12.25. PE+Fe304 kompozitinn modeli
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Sokil 12.26. PP+ Fe3O. kompozitinin modellori
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Sakil 12.27. PVDF+Fe;04 kompozitinin modellari
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Sokil12.28. (Fes04)4 nanohissaciyinin modellori
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Sokil 12.29. (ZnS)4 nanohissaciyinin modellori
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Sakil 12.30. PP+(ZnS)4 nanokompozitinin modellori
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Sakil 12.31. PVDF+(ZnS)4 nanokompozitinin modellari
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o
Sokil 12.32. (ZrO, ), nanohissaciyinin xatt, kiira-silindir va

kiralorlo modeli

Sokil 12.33. PP+(Zr0, ), nanokompoziti modellari
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Sokil 12.35. (Au,S),, hanohissaciyinin modellori
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Sokil 12.37. (PDS), nanohissaciyinin vizual modellari
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Sokil 12.38. (PDS)s +PP nanokompozitlarinin vizual modellari
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Sokil 12.39. (PbS)8+PVDF nanokompozitlorinin vizual modellori
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Sakil 12.40. MnO; nanohissaciyinin modellori

g

A
Sakil 12.41. CdS nanohissaciyinin modellori

-—

115



III FOSIiL. NANOSISTEMLORIN KOMPUTERDO
HESABLANMASI

13. Polietilen (PE), Polipropilen(PP) va Poliviniliden
fluorid(PVDF) kompozitlarinin modellosdirilmasi va
geyriemprik metod ils tadqiqi

Polietilen  (C2H4)n  PE-nin  qurulmus  modeli
osasinda(Skil 12.1) geyriemprik metodla kompiiterde aparilmis
hesablanmanin naticasi agagidaki kimidir:

Sokil 13.1. PE-nin vizual modellori

-77.071203165 (a.v.),
76.579848336 (a.V.),
2.0064.

Tam Enerji
Elektronlarin kinetik enerjisi
Virial sorti (-V/T)

ATOMLARIN YUKLSRI VO KOORDINATLARI
Z Atomu Yikii  Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

-0.126925 -0.68987332 -0.10081400 0.00618310
-0.126926 -0.68987332 1.23918600 0.00618310
0.063463 -1.62518076 1.77918600 0.00618310
0.063463 0.24543411 1.77918600 0.00618310
0.063463 0.24543411 -0.64081400 0.00618310
0.063463 -1.62518076 -0.64081400 0.00618310

oOUTh WN
PR R RO

Naticalorin interpretasiyasi. PE-nin 16 elektronu on asagi

enerji  saviyyosindon  baslayaraq  iki-iki  Saviyyoalordos

yerlosdirilir.  Elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
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molekulyar orbitalin enerjisi &,y = &g =-8.779404eV an
asagl bos molekulyar orbitalin enerjisi Epgyg = &g =
8.628841eV. lonlasma potensialmin giymsotin: lp = - & =

8.779404eV. Qadagan  olunmus zonanin  giymsatini:
Epamo — Evtmo = 17.408245eV. Bu iss PE-nin dielektrik

: . : 1
material olmasint gostorir. Mohkomlik 77 = E(s ABMO — EYTMO )

disturu ilo hesablana bilor. Beloliklo 7= 8.7041225eV.
n >1eV oldugundan PP méhkom material hesab olunur. &xgpo
-nin sarasi miisbot olduguna goro PE nuklefildir. PE-nin
stabilliyi ~ AE(C,H,)=Ec, —Ec, —2-E,  disturu ils
hesablanir. Burada AE(C,H,) PE-nin stabilliyini miioyyan
edon parametrdir. AE(C,H,) >0 oldugda material geyri stabil,
AE(C,H,) <0 oldugda material stabil hesab olunur. E. ,, - PE-
nin, Ec, - Cz molekulunun, E, -H2 molekulunun tam
enerjisidir. Ec , = -77.07120317a.v., E; =-74.31543142a.v.
vo E,, =-1.111298185a.v. oldugundan AE(C,H,) =-

0.533175377eV. AE(C,H,) <0 oldugundan PE stabildir. PE-

nin stialandiracagi fotonun dalga tizunlugu

A= ch x10° nm  diisturu ila

(5ABM0 — &YTMO )X1’6 x107

hesablanir. Burada c¢=3-10% m/san, h= 6,63><10*34 C-san.
Onda A= 71 nmolar.

Polipropilen(PP)

Polipropilen propilenin polimer losmasindon alinan
termoplastik polimerdir (-CH2-CH(CHs)-)n.. Rongsiz, kristal
maddadir. Sixlig1 20° C-do 0,92 - 0,93 g/sm? - dur. 172°C da
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ariyir, zorboys davamlidir. PP yaxs1 dielektrik materialdir,
istiliyi pis kegirir, adi tizvi hoalledicilordo hall olmur, gaynar
suyun vo goloavilorin tosirindon keyfiyyatini itirmir. Lakin,

sulfat(SO4) va

nitrat(NOs)

tursularinin  tasirindon  rongi

tutqunlasir vo dagilir. PP-don sintetik, lif, plyonka, penoplast,
masin hissalori, miixtalif armatur, maisot materiallar1 va. s.
istehsalinda istifado edilir. PP-nin qurulmus modeli asasinda
geyriemprik metodla kompiiterdo aparilmis hesablanmanin
naticasi asagidaki kimidir:

Sokil 13.2. PP-nin vizual modellari

Tam Enerji

Elektronlarin kinetik enerjisi

Virial sarti (-V/T)

2.0074.

-115.654423539 (a.v.),
114.808545162 (a.v.),

ATOMLARIN YUKLORI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstremlo)

Z Atomu Yiki

56 -0.141313
6 6 -0.047790
76 -0.183974
41 0.062510
11 0.067900
21 0.059085
31 0.058225
81 0.057456
91 0.067900

X
0.43548171
-0.38960828
-1.82267997
-2.33650321
-1.82267997
-0.03637103
1.45371686
0.08224446
-2.33651440

y
0.48424481
0.80795842
0.30129728
0.66462665

-0.78870272
1.42885801
0.84424089

-0.13665478
0.66463457

z
-0.67000387
0.33500160
0.33500160
1.22498893
0.33500160
1.14500601
-0.67000387
-1.48000828
-0.55497604

Noticalorin interpretasiyasi. PP-nin 24 elektronu on asagi

enerji  Ssaviyyasindon

yerlosdirilir.  Elektronlar

baglayaraq
torafindon
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Saviyyanin eneryisi oks isara ilo ionlasma potensialinin
giymatina borabardir: Ip= - &, =8.224920eV. Qadagan olunmus

zonanin qiymotini hesablamaq iiciin monfi isarali on yuxari
orbital enerji ilo &, =-8.224920eV, miisbot isarali on asagi

orbital enerjinin &,= 8.668170eV forqi tapilir: &;-¢,=
16.89309eV. Bu isa PP-nin dielektrik material olmasini

gostorir. Mohkomlik 77=%(5ABMO —&mmo) diisturu ilo hesablana

bilor. Burada &,g,, - on asagi bos molekulyar orbitalin
enerjisi, &yryo -elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
molekulyar orbitalin enerjisidir. €,gy0 = &3= 8.668170eV.
Evivo = €12 = -8.224920eV. Beloliklo 77 =8.446545eV. 1 >1eV

oldugundan PP moéhkam material hesab olunur. &pgyo = £5=

8.668170eV on asagi bos molekulyar orbitalin enerjisi miisbot
olduguna  goro PP nuklefildir. ~ PP-nin  stabilliyi

AE(CsHg) =Ecy —5-Ec, —3-Ey diisturu ilo  hesablanir,
Burada AE(C;Hg) PP -nin stabilliyini miioyyan edon
parametrdir. AE(C;Hg) >0 oldugda material qeyri stabil,
AE(C3H;) <0 oldugda material stabil hesab olunur. ¢ ,, - PP-
nin, Ec, - C2 molekulunun, E, - Hz2 molekulunun tam
enerjisidir. E. , = -115.6544235a.v., E, =-74.31543142a.v. vo
En,=-1.111298185a.v. oldugundan
AE(C3Hg)=-0.847381857¢V.

AE(C3Hg) <0 oldugundan PP stabildir. PP-nin siialandiracagi
fotonun dalga tizunlugu A =74nm olar.

Poliviniliden fluorid(PVDF).

Tam Enerji
Elektronlarin kinetik enerjisi

-271.982471990 (a.v.)
269.030287510 (a.v.)
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Virial sorti (-V/T) = 2.0110.

ATOMLARIN YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

29 -0.127454 1.09298380 0.44434400 0.00000000
3 6 0.049042 -1.21930403 0.43934400 -0.00000000
4 6 0.049042 -0.05882999 1.10934400 -0.00000000
59 -0.127454 -2.37111781 1.10434400 0.00000000
11 0.078412 -1.21930403 -0.64065600 -0.00000000
6 1 0.078412 -0.05882999 2.18934400 -0.00000000

«

Saokil 13.3. PDVF -in vizual modeli

Naticalarin interpretasiyasi. PVDF-nin 32 elektronu on asagi
enerji  soviyyossindon  baslayaraq  iki-iki  saviyyalords
yerlosdirilir.  Elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
soviyyonin eneryisi oks isaro ilo ionlagsma potensialinin
giymatina barabordir: Ip=- ¢4 =7.662306eV. Qadagan olunmus

zonanin qiymotini hesablamaq iiciin moanfi isarali on yuxari
orbital enerji ilo g4= -7.662306eV, miisbot isarali on asag:

orbital enerjinin g, = 8.352145eV forqi tapilir: &;—g54=
16.014451eV. Bu isa PVDF -in dielektrik material olmasini

gostarir. Mohkomlik 77=§(5ABM0 —&mmo) diisturu ilo hesablana

bilor. Burada &,y - on asagi bos molekulyar orbitalin
enerjisi, &yryo -elektronlar torofindon tutulmus on yuxari

molekulyar orbitalin enerjisidir. €,5,0 = &7 = 8.352145 eV.
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Evrvo = &1 = -1.662306eV. Belsliklo 77 =8.0072255eV. 7 >1ev
oldugundan PVDF moéhkom material hesab olunur. exguo =
&7 = 8.352145eV on asagi bos molekulyar orbitalin enerjisi
miisbat olduguna gora PVDF nuklefildir. PVDF-in stabilliyi
AE(C,H,F,) =Eq g, —Ec, —Ey, —Eg diisturu ilo
hesablanir. Burada AE(C,H,F,) PVDF-in stabilliyini
miloyyon edon parametrdir. AE(C,H,F,) >0 oldugda material
geyri stabil, AE(C,H,F,) <0 oldugda material stabil hesab
olunur. Ec ¢, - PVDF-in, Ec, - C2 molekulunun, E, - H2
molekulunun va Er molekulunun tam enerjisidir.

Ec,n,r, = -271.982472 av., E, =-74.31543142a.v.,

En, =-1.111298185 a.v. vo Ep =-195.9593201a.v.

oldugundan AE(C,H,F,) =-0.596422244a.v.
AE(C,H,F,) <0 oldugundan PVDF stabildir. PVDF-
nin stialandiracagi fotonun dalga tizunlugu A =78nm olar.

14.Quz1il  nanohissaciyi va onun nanokopozisiyalarinin
modellasdirilmasi va Genislonis Hiikkel metodu ils tadqiqi

Aus nanohissaciyinin Genislonis Hiikkel metodu ilo
kompiiterdo  aparilmis  hesablamalarin  naticosi  asagida
verimigdr:

Tam enerji = -47.976407338 (a.v.).

ATOMLARIN YUKLORI VO KOORDINATLARI
Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstrem)
X y z
179 -0.000003 -3.39064 -0.36549 -1.23794
2 79 0.000001 -3.39057 -0.36541 1.44207
3 79 -0.000003 -0.71062 -0.36552 -1.23794
4 79 0.000012 -0.71062 2.31451 1.44207
579 -0.000015 -0.71062 2.31451 -1.23794
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6 79 0.000010 -3.39057 2.31451 1.44207
7 79 -0.000013 -3.39064 2.31451 -1.23794
8 79 0.000010 -0.71060 -0.36541 1.44199

Sakil 14.1. Aug nanohissaciyinin vizual modellari
Naticalorin interpretasiyasi. Aus nanohissaciyinin 88
elektronu on asagi enerji soviyyasindon baslayaraq iki-iKi
saviyyalorda yerlosdirilir. Elektronlar torafindon tutulmus on
yuxarl saviyyanin eneryisi oks isars ilo ionlagsma potensialinin
giymatino borabordir: Ip = - ¢,,= 11.551598eV. Qadagan
olunmus zonanin giymatini hesablamaq ii¢iin monfi isarali an
yuxar1 orbital enerji ilo g,,= -11.55159 eV, monfi isarali
dolmamis on asagi orbital enerjinin ¢, = -9.401934eV forqi

tapilir: £,5-£,,= 2.149664eV. Bu iso Ag nanohissaciyinin

yarimkegirici  material  oldugunu  gdstorir.  Mohkamlik
1 , . .

77=§(,9ABMO ~&vo) diisturu ilo hesablana bilor. Burada &g, -

on asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi, &g -€lektronlar

torofindon tutulmus on yuxart molekulyar orbitalin enerjisidir.

Emvo = a5 = -9.401934eV.  &yryo = a4 = -11.551598eV.
Belaliklo 7= 1.074832a.v. 7>V oldugundan Au

nanohissaciyi méhkom material hesab olunur.

Epamo = €45 =-9.401934 eV on asag1 bos molekulyar orbitalin
enerjisi monfi isarali olduguna goéra Au nanohissaciyinin
elektrofildir. Au nanohissaciyinin stabilliyi
AE(Aug) =E,, —4-E, disturu ilo hesablanir. Burada
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AE(Aug) Au nanohissaciyinin stabilliyini miisyyan edon
parametrdir. AE(Aug) >0 oldugda material qgeyri stabil,
AE(Aug) <0 oldugda material stabil hesab olunur. £,, - Au
nanohissaciyinin, E,, - Auz molekulunun tam enerjisidir. €,
=-47.97640734a.v., E,, =-11.97236618a.v. oldugundan
AE(Aug) =-0.08694263a.v. AE(Aug) <0 oldugundan Aus
nanohissaciyi stabildir.

PP+Aug nanonanokompozitinn hiikkel metodu ils tadqiqi

! «
Saokil 14.2. PP+Aug nanohissaciyinin vizual modellari

Tam enerji = -70.841990080 (a.v.).

ATOMLARIN YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremla)

X y z
179 -0.237035 -3.39064 -0.36549 -1.23794
2 79 0.013975 -3.39057 -0.36541 1.44207
379 0.086105 -0.71062 -0.36552 -1.23794
4 79 -0.417935 -0.71062 2.31451 1.44207
579 0.396105 -0.71062 2.31451 -1.23794
6 79 -0.551301 -3.39057 2.31451 1.44207
779 0.641506 -3.39064 2.31451 -1.23794
8 79 0.064304 -0.71060 -0.36541 1.44199
9 6 -0.179610 -3.24924 -0.39971 3.22124
11 6 0.084699 -2.08877 -1.06971 3.22124
14 6 -0.074003 -0.77241 -0.30971 3.22124
18 6 -0.120294 -1.50547 0.17210 -2.44184
19 6 -0.156018 -1.50547 151210 -2.44184
20 6 0.022500 -2.82183 2.27210 -2.44184
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24
25
26

-0.032850 -2.62265 3.34374 -2.44184
-0.057535  -3.39339 2.00878 -3.33182
0.092742  -3.39340 2.00877 -1.55186

15 1 0.000112  0.05607 -1.01803 3.22124
16 1 0.107694 -0.71467 0.31694 2.33126
17 1 0.024127 -0.71467 0.31695 4.11122
12 1 0.029604 -2.08877 -2.14971 3.22124
13 1 0.030551 -4.18455 -0.93971 3.22124
10 1 0.029329 -3.24924 0.68029 3.22124
21 1 0.082075 -0.57016 -0.36790 -2.44184
22 1 0.037800 -2.44078 -0.36790 -2.44184
23 1 0.083353 -0.57016 2.05210 -2.44184

1

1

1

Naticalarin interpretasiyasi. PP+Aus nanokompozitinin 124
elektronu on asagi enerji soviyyaSindon baslayaraq iki-iki
soviyyalorda yerlosdirilir. Elektronlar torofindon tutulmus on
yuxar1l saviyyanin eneryisi oks isars ilo ionlasma potensialinin
giymotino borabardir: Ip = - g, = 9.123462¢V. Qadagan

olunmus zonanin qiymatini hesablamaq tigtin maonfi isarali an
yuxari orbital enerji ilo &g, = -9.123462eV, monfi isaroli

dolmamis on asagi orbital enerjinin &g = -8.51505eV forqi
tapitlir: g3 —6g, = 0.608412eV. Bu iso  PP+Aus
nanokompozitinin  kegirici material oldugunu  gostarir.

Mahkemlik 77 = ;(&‘ABMO — &m0 ) diisturu ilo hesablana bilor.

Burada €,g,0 - on asagi bos molekulyar orbitalin enerjisi,
Evtmo -€lektronlar torofindon tutulmus on yuxari molekulyar
orbitalin enerjisidir. &,gyo = 53 =-8.51505eV. &yrpyo= 62 =-
9.123462eV. Beloliklo 77 = 0.304206a.v. 1 <1eV oldugundan
PP+Au nanokompoziti yumsaq material hesab olunur. &gy =

£g3 = -8.51505eV on asagi bos molekulyar orbitalin enerjisi

monfi  isarali olduguna goéro PP+Aus nanokompoziti
elektrofildir. PP+Au nanokompozitinin stabilliyi
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AE(PP + Aug) = Epp, p,, —4Ep, —3Ec, —6E,, diisturu ilo
hesablanir. Burada AE(PP + Aug) PP+Aus nanokompozitinin
stabilliyini miiosyyan edon parametrdir. AE(PP + Aug) >0
oldugda material qeyri stabil, AE(PP + Aug) <0 oldugda
material ~ stabil ~ hesab  olunur. Eg.,, - PP+Aus
nanokompozitinin, E,, - Auz molekulunun, E. - C2
molekulunun, E,; - H2molekulunun tam enerjisidir.

Epp ay, = ~70.84199008 a.v., E,, =-11.97236618 a.v.,

Ec, =-5.015905604a.v., E, =-1.309564163a.v. oldugundan

AE(PP + Aug) = -0.047423582a.v. AE(PP + Aug) <0
oldugundan PP+Aus nanokompoziti stabildir.

A

PVDF+Aug nanonanokompoziti ii¢iin Genislonmis Hiikkel

metodu ila alinmms naticalor
: 9 kv
SRt 4

Ssk—il 14.3. PP+Aug nanohissaciyinin vizual modellori

Tam enerji = -85.725611364 (a.v.)

ATOMLARIN YUKLSRI VO KOORDINATLARI
Z Atomu  Yiikii Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

-0.192579  -3.39064 -0.36549 -1.23794
-0.394253  -3.39057 -0.36541 1.44207
0.625447  -0.71062 -0.36552 -1.23794
-0.200363  -0.71062 2.31451 1.44207
1.043552 -0.71062 2.31451 -1.23794
-0.337933  -3.39057 2.31451 1.44207
-0.121985  -3.39064 2.31451 -1.23794
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8 79 -0.252572 -0.71060 -0.36541 1.44199
9 9 -0.329480 -1.14154 -0.24347 -2.29575
10 6 0.281819 -1.14154 1.08653 -2.29575
11 6 0.405539  0.01893 1.75653 -2.29575
14 9 -0.529252  0.01893 3.08653 -2.29575
15 9 -0.597715 -3.70290 -1.28563 4.74731
16 6 0.548483 -2.54242 0.71437 4.74731
17 6 0.554152 -3.70290 0.04437 4.74731
20 9 -0.597242  -2.54242 2.04437 4.74731
13 1 -0.023665  0.95424 1.21653 -2.29575
18 1 0.046186 -4.63820 0.58437 4.74731
19 1 0.046339 -1.60712 0.17437 4.74731
12 1 0.025522 -2.07685 1.62653 -2.29575

Naticalorin interpretasiyasi. PVDF+Aus nanokompozitinin
136 elektronu on asagi enerji saviyyasindon baslayaraq iki-iKi
soviyyalorda yerlosdirilir. Elektronlar torofindon tutulmus on
yuxarl saviyyanin eneryisi oks isars ilo ionlasma potensialinin
giymatino barabardir: Ip=- g5 =9.931404¢V. Qadagan olunmus

zonanin qiymotini hesablamaq ii¢iin monfi isarali on yuxari
orbital enerji ilo g4 = -9.931404eV, monfi isarali dolmamis an

asag1 orbital enerjinin g49 =-9.286147eV forqi tapilir: gg9— g =
0.645257eV. Bu iso PVDF+Aus nanokompozitinin kegirici

. - " . .. . 1
material oldugunu gostorir. Modhkomlik 77=5(5ABM0—8YTM0)

diisturu ilo hesablana bilor. Burada &,5,, - on asagi bos
molekulyar orbitalin enerjisi, &gy -€lektronlar torsfindon
tutulmus on yuxart molekulyar orbitalin enerjisidir. &,g,0 =
ge9 = -9.286147eV.  &ymyo = €65 =-9.931404eV. Belaliklo 7 =
0.3226285 a.v. 17 <1eV oldugundan PVDF+Au nanokompoziti

yumsaq material hesab olunur. &pg0 = g5 =-9.286147 eV on

asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi monfi isaroli olduguna
gora PVDF+Aus nanokompoziti elektrofildir.
PVDF+Aunanokompozitinin stabilliyi
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diisturu ilo hesablanir. Burada AE(PVDF + Aug) PVDF+Aus
nanokompozitinin stabilliyini miioyyon edon parametrdir.
AE(PVDF + Aug) >0 oldugda material qeyri stabil,
AE(PVDF + Aug) <0 oldugda material stabil hesab olunur.
Epvorsa, - PVDF+AuUs nanokompozitinin, E,, - Auz
molekulunun, E. - C2 molekulunun, g, - H2 molekulunun va
Er, -F2 molekulunun tam enerjisidir.

Epvoray, =-85.72561136a.v., E,, =-11.97236618 a.v.,

Ec, =-5.015905604a.v., E,, =-1.309564163a.v. vo

Eg, =-12.57307187a.v. oldugundan

AE(PVDF + Aug) = -0.039063634a.v. AE(PVDF + Aug) <0
oldugundan PVDF+Aus nanokompoziti stabildir.

15.Quz1l nanohissaciyinin yarim-empirik metodla tadqiqi

Qizil nanohissaciklori 6z xassalorino goro genis totbiq
sahalarina malikdir. Bu nanohissaciklar elektronikada miixtalif
vericilorin  hazirlanmasinda, tibdo mixtolif Xostaliklorin
diagnostikasinda, kimyovi proseslords katalizator rolunda vo s.
istifado olunur vo onun totbiq sahslori daha da genislonir. Bu
sobobdon Auis qizil nanohissociyinin (Sokil 15.1.) elektron
qurulusunun kvantmexaniki metodlarla dyranilmosinin boyiik
ohomiyyati vardir[1, 25, 34]. Malumdur ki, nanohissaciklarin
qurulusu va xassalori nanohissacikds atomlarin say1 vo 6l¢iisii
ilo miioyyan olunur. N sayda atomundan ibarat olan
nanohissaciyin 6l¢iisii

D =3 6/'2/'NN (15.1)
TTPON A
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diisturu ilo miiyyan olunur[34]. Burada N — atomlarin say1, M-
atomun kiitlasi, p -materialin sixligi vo Na-Avagadro odadidir.
N=16 sayda qizil atomundan ibarat nanohissaciyin (15.1)
diisturu ilo hesablanmig 6l¢iisii D=0,8nm alinir.

Sakil 15.1. Auss qizil nanohissaciyinin vizual modellori

Auis qizil nanohissaciyinin elektron qurulusu veo
xassalori Volfsberg-Helmhols(VH) metodu ilo Gyronilmisdir.
Molumdur ki, VH metodu molekulyar orbitallar (MO)
metodunun sado yarimempirik variantidir. MO metodunda
hesab olunur ki, molekulda har bir elektron molekuldaki
niivolorin vo digar elektronlarin yaratdigi miioyyon effektiv
sahodo basga elektronlardan asili olmadan hoarokat edir.
Molekulda elektronun hali molekulyar orbital adlanan
birelektronlu dalga funksiyasi ilo tasvir olunur. Bu funksiyalar
coxmoarkazli  funksiyalardir. Belo ki, onlarin ifadssine
elektronun miixtslif atom niivalorindon olan mosafolari daxil
olur. Molekulyar orbitallarin axtarilmasinin miixtalif variantlari

moéveuddur. Onlardan biri do U; molekulyar orbitallarin:

molekula daxil olan atomlarin atom orbitallarinin  Xatti
kombinasiyast soklinds axtarilmasi metodudur (MO LCAO
metodu):

Ui = il qu)(q (152)
q=
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Burada C;- namalum omsallar, y, - iss bazis funksiyalar: kimi

secilon atom orbitallaridir. Isdo bazis funksiyalar1 kimi hogiqi

Sleyter atom orbitallarindan (SAQ) istifads olunmusdur.
1

n-*—E
o = Zam(ET) = (2% e TS, 0.0).  (15.3)
Nen]

Sin(60,¢) - hoqgigi sferik funksiyalardir. Burada n, ¢, m -
elektronun bas, orbital vo magnit kvant ododlori, & -
eksponensial parametridir[3]. Molekullarin elektron
qurulusunun kvantmexaniki hesablamalarinda adston valent
elektronlarin atom orbitallarin1 nazora almagla kifayatlonirlor.
Qiz1l nanohissaciyinin molekulyar orbitallarin1 qurmaq iigiin
hor quz1l atomundan 4 olmagla(6s, 6py, 6pz, 6px) 64 Sleyter
atom orbitalindan istifado edilmisdir. Atom orbitallarin1 analitik
ifadolori asagidaki kimi alinmisdir:

71 = 6s(Au) = 1'02;‘05 52599004 (15.4)
A\

22 =6py(Au) = 1’312146 r3e 248115 gjn gsing  (15.5)
Y

23 =6p,(Au) = 1‘31/6;146 e 2481152 o5 (15.6)
Y

Za =6p,(Au) = l’SlE% roe 48115 5ingcosp  (15.7)
Y

(15.2) diisturu osasinda 64 sayda molekulyar orbital
qurulmusdur. 16 aqzil  atomundan  togkil  olunmus
nanohissaciyin  16*1=16 sayda elektronu on asagi enerjili 8
enerji saviyyasini doldurur. (15.4)-(15.7) ifadalorinds r,6,¢ ilo
elektronun sferik koordinatlar1 isars edilmigdir. Digar qizil
atomlarma aid bazis funksiyalar1 da oxsar gaydada toyin
olunurlar. ¢, - omsallar1 asagidaki tonliklor sisteminin
hallindan tapilir:
% (Hpg —€iSpq)Cq =0 (15.8)

Burada asagidaki kimi isaralomalor daxil edilmisdir:
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H oo =1z, Her 2,0V (15.9)
Spq =1 2p2qdV (15.10)

Spq~ Xp VO X, atom orbitallari arasinda ortms inteqrallaridir.

A

He« molekulda miioyyan effektiv sahado digor elektronlardan

asili olmadan harakat edan bir elektron {igiin effektiv Hamilton
operatordur:

A

H ef =—;v2 +U(r) (15.11)

Effektiv.  Hamilton operatorunun askar ifadasi moalum
olmadigindan H,, matris elementlorinin giymatlori daqig

hesablana bilmirlor V) onlar muxtalif usullarla

giymatlondirirlor.  VH  metodunda H_,  komiyystlorini

giymotlondirmok ticlin atomlarin ionlagsma potensiallarinin
giymatlorindon istifads olunur. Bu matrisin H,, diagonal

elementlori atomlarin uygun valent hallarinin ionlagma
potensiallarinin giymatlorina barabor gotiiriiliir. Qeyri-diagonal
elementlari iso

Hpg =0.5-K-S (Hpp +Hgq) (15.12)

ifadasindon istifado etmoklo hesablanir [22]. K -omsalinin
giymati tocriibi verilonlorlo miigayisadon vo ya nazori olaraq
enerjinin minimumlugu sartindan tapilir.  (15.9) vo (15.12)
ifadolorindon goriindiiyti kKimi VH metodu ilo nanohissaciyin
kvantmexaniki hesablamalarini aparmaqg tgtin (15.10) 6rtmo
inteqrallarmimn molekulyar koordinat sisteminds giymaotlorini
bilmak talob olunur. Isde értmo inteqrallarini hesablamagq iigiin
uygun elmi odabiyyatdan molum olan [6, 10] analitik
ifadalorindon istifado olunmusdur. Bu ifadolor asasinda 6rtmo
inteqrallarini hesablamaq tgiin bazis funksiyalari kimi segilon
atom orbitallarina uygun n,¢,m kvant odadlorini, ¢ -

eksponensial parametrinin giymotini vo atomlarin molekulyar
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koordinat sistemindoki Dekart koordinatlarmi daxil etmok

lazimdir. H , matris elementlorini hesablamaq fiigiin quzill

atomunun 6s — valent halinin ionlagsma potensialinin asagidaki
giymotindon istifado olunmusdur.
(6s| Au | 6s) =-0.3389363 a.v.

H,q Vo S,, matris elementlorinin giymatlorini bilorok (15.8)

tonliklor sistemini hall etmoklo VH yaxinlagsmasinda qizil
nanohissaciyinin ¢; orbital enerjilorinin giymaotlorini, E=Y ¢
i

elektron enerjisini, | -ionlasma potensialinin giymeatini vo c,

omsallarinin giymatlorini hesablamaq olar. c, omsallarinin

giymatlorindan istifado etmoklo MO LCAO metoduna asasan
qizil nanohissaciya daxil olan atomlarin effektiv yiiklorini (a.v.
ilo):
Ga=r3 - m T |Cy (15.13)
i ge

diisturu ilo hesablamaq olar[38]. Burada ng - A atomunun
valent elektronlarini rabitolorin yaranmasima toqdim etdikdon
sonra malik oldugu miisbat yiik (qizil atomlari {igiin: n,=1), n,

I - ci molekulyar orbitaldaki elektronlarin sayidir. I tizro
comloma elektronlar torofindon tutulmus molekulyar orbitallar
izra aparilir.

Auis quzil nanohissaciyi ii¢iin Volfsberq-Helmhols metodu
il3 kompiiter hesablamalar:

Tam elektron enerji E = -6.339366 a.v.,

fonlagma potensiali I, = 3.703389914eV

Orbital enerjilor (a.v.)

-0.684817 -0.661433 -0.623058 -0.598719 -0.169649 -0.158814
-0.137098 -0.136096

-0.118915 -0.027240 -0.024011 -0.019275 -0.016488 -0.012503
-0.010608 -0.000524

131



-0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000
-0.000000 -0.000000

-0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000 -0.000000
-0.000000 -0.000000

-0.000000 0.000000  0.000000 0.000000 0.000000  0.000000
0.000000  0.000000

0.000000  0.000000 0.000000  0.000000 0.000000 0.000000
0.000000  0.000000

0.016042  1.204702 1229904 1.285250 1.303929 1.349486
1.407488 1.970694

2.249531  2.896924 3.378143  3.463406  3.665532 3.846329
3.914490 3.988562

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLOSRI VO KOORDINATLARI

N- | Z Ykt Koordinatlari(a.v.)

Si Atomu X y 7

1 79 -0.477725 0.7273814 0.14770909 | 2.65187515
2 79 -0.556951 -1.87186795 | 0.56232986 | 2.58630971
3 79 -0.609782 0.3630383 -2.26437264 | 1.37450644
4 79 -0.477706 -2.20357127 | -1.40494744 | 0.86809597
5 79 -0.489172 2.67199854 | -0.86560465 | 1.07587674
6 79 -0.537255 2.24897258 | 1.75132253 | 1.07268487
7 79 -0.342177 -0.36228144 | 2.40525927 | 1.39682705
8 79 0.431552 0.00377388 | 0.05200688 | -0.05143089
9 79 -0.590981 0.87839365 | 2.64291629 | -0.99603353
10 79 -0.342212 -2.49680715 | 1.27442059 | 0.09783097
11 79 -0.498185 2.38512292 | 0.43716801 | -1.35228525
12 79 -0.489191 -0.80251563 | -2.70621679 | -1.03866935
13 79 -0.537262 -2.39001153 | -0.70620755 | -1.75069312
14 79 -0.349636 1.78344705 | -2.18175034 | -1.03139997
15 79 -0.590996 -1.14737978 | 1.56980459 | -2.22882881
16 79 -0.498192 0.21230642 | -0.71383772 | -2.67466599
Naticalorin interpretasiyasi. Auis nanohissaciyinin 16

elektronu on asagi enerji soviyyaSindon baslayaraq iki-iKi
saviyyalords yerlogdirilir. Elektronlar torafindon tutulmus on
yuxarl saviyyanin eneryisi oks isars ilo ionlagsma potensialinin
giymotino borabardir: lp = - g5 = 3.703389914eV. Qadagan

olunmus zonanin giymotini hesablamaq ii¢iin monfi isarali an
yuxart orbital enerji ilo g4 = -3.703389914eV, monfi isarali
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dolmamis on asag1 orbital enerjinin ¢, =-3.235867414eV forqi
tapilir: g —g5 = 0.4675225eV. Bu iso Ag nanohissaciyinin
kegirici material oldugunu gostorir. Mohkamlik

1 . . .
nzi(eAgMo ~&ymmo) diisturu ilo hesablana bilor. Burada & g0 -

on asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi, &g -€lektronlar

torafindon tutulmus on yuxar1 molekulyar orbitalin enerjisidir.
gABMO = 89 = -32358674149V gYTMO = 88 = '3703389914ev

Belaliklo 7= 0.23376125a.v. 7 <1eV oldugundan Au
nanohissaciyi yumsaq material hesab olunur. gngyo = &9 = -
3.235867414eV on asagr bos molekulyar orbitalin enerjisi
monfi isarali olduguna gora Au nanohissaciyinin elektrofildir.
Au  nanohissaciyinin  stabilliyi  AE(Aug) = Eny =8 Ep

diisturu ilo hesablanir. Burada AE(Au,5) Au nanohissaciyinin
stabilliyini miioyyon edon parametrdir. AE(Au,¢) >0 oldugda
material geyri stabil, AE(Au;z) <0 oldugda material stabil
hesab olunur. E,, - AU nanohissaciyinin, E,, - Auz
molekulunun tam enerjisidir. E,, =-6.339366a.v.,

E,, =0.759462av. oldugundan AE(Aujz)= -0.26367a.v.

AE(Au,) < 0oldugundan Auie nanohissaciyi stabildir.

Natica. Qizil nanohissaciyinin elektron qurulusu
Volfsberg-Helmhols(VH) metodu ilo Sleyter funksiyalarindan
istifado etmoklo Gyronilmisdir. Kompiiter hesablamalar1 BDU
“Nanomateriallarin kimyovi fizikas1” kafedrasi omokdaslari
torofindon Delphi Studio sistemindo hazirlanmig Windows
oamoliyyat sisteminda isloyan program vasitasilo aparilmigdir.
Nanohissaciyin  orbital enerjilori, ionlasma potensiali, tam
elektorn enerjisinin giymatlori vo nanohissaciyo daxi olan
atomlarin effektiv yiiklori  hesablanmigdir. Hesablamalarin
naticalori gostarir ki, qizil nanohissaciyi yumsaq, elektrofil va
stabil kecirici materialdir, nanosistemlorin Syronilmasinds va
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todgiginds  Sleyter funksiyalarindan istifado  olunmasi
moqgsadauygundur.

16.Giimiis nanohissaciyi vo onun nanokompozisiyalarinin
kvantmexaniki tadqiqi

Giimiis nanohissaciklorinin elektronikada va tibdo genis
totbiq sahoalori vardir. Buna gora do giimiis nanohissaciklari va
onlarin  nanokompozisiyalariin  elektron  qurulusunun
kvantmexaniki metodlarla Gyronilmasinin boyiik ohomiyyati
vardir[28, 32]. Ags Giimiis nanohissaCciyi Vo onun
nanokompozisiyalarinin elektron qurulusu vo xassalori Xartri-
Fok-Rutan (XFR) metodu ilo Oyronilmisdir. Giimiis
nanohissaciyi &) onun PP+Ags, PVDF+Ags
nanokompozisiyalarinin tam enerjisini, ionlasma potensialinin
giymaotini, elektrik kegiriciliyini, méhkamliyini vo s. todqiq
etmak olar. Hesablamalar zamani yq atom orbitallar1 olaraq Ag
atomundan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, 3s-, 3px-, 3py-, 3pz-, 3dx*-,
3dy>, 3d:>, 3dxy-, 3dxe-, 3dyz-, 4s-, 4px-, 4py-, 4pz-, A,
4dy2', 4d12', 4dxy-, 4dxz-, 4dyz -, bs-, 5px-, 5py', 5pz-, Cwvo
F atomlarindan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, H atomundan iss 1s-
orbitalindan istifado edilmisdir. Atom orbitallar1 kimi Gauss
funksiyalarindan istifads olunmusdur.

Ags nanohissaciyi iiciin kompiiter hesablamalari

Molumdur ki, nanohissaciklorin qurulusu vo xassalori
nanohissacikds atomlarin say1 va dlgiisii ilo miioyyan olunur. N
sayda atomdan ibarat olan nanohissaciyin 6l¢iisii (15.1) diisturu
ilo mityyan olunur[34]. N=5 sayda giimiis atomundan ibarat
nanohissaciyin  (15.1) diisturu ilo  hesablanmis Olgiisii
D=0,55nm alinir.
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Hesablamalar zamani har Ag atomundan 29 A8

olmaqla 145 atom orbitalindan istifads
edilmigdir. Nanohissaciyin 47*5=235

7 A ;'f“!l
sayda elektronu on asagi enerjili 118 enerji o it
saviyyasini doldurur(118-ci saviyyadas bir %s
elektron yerlosir). Sokil 16.1-do Ags tigiin
secilmis foza qurulusuverilmisdir. \&;

Sokil 16.1.
Tam enerji = -25748.64856971 (a.v.),
Elektronlarm kinetik enerjisi = 25379.65592531 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 2.0145
ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Z Atomu Yk Koordinatlari(Angstremlo)
X y z
1 47 0.077299 -1.03129183 -1.75593834 -0.73399966
2 47 0.076664 1.03129110 1.75593846 0.73399967
3 47 0.049193 1.29925865 -0.45625694 -0.73399966
4 47 -0.101458 -0.26796737 -0.45625705 1.46799981
5 47 -0.101698 -1.03129183 0.91251386 -0.73399966

Noticalorin interpretasiyasi. Ags nanohissociyinin 235
elektronu on asagi enerji saviyyasindon baslayaraq saviyyalorda
yerlosdirilir.  Elektronlar torafindon tutulmus on yuxari
Soviyyanin eneryisi oks isaro ilo ionlasma potensialinin
giymatino barabordir: Ip = - g,4= 3.450312eV[4]. Qadagan
olunmus zonanin giymatini hesablamaq ii¢iin monfi isarali an
yuxar1 orbital enerji ilo &,5=-4.377313eV, miisbat isarali an

asag1r orbital enerjinin ¢g,o= 2.815121eV forqi tapilir:
£119— €115 = 6.265433eV. Bu isa Ag nanohissaciyinin dielektrik

material oldugunu gostorir. Mohkemlik nz%(eABMO—gYTMO)

diisturu ilo hesablana bilor. Burada ¢,g,, - on asagi bos
molekulyar orbitalin enerjisi, &gy -elektronlar torafindon

tutulmus on yuxari molekulyar orbitalin enerjisidir. &£,gyo =
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£119= 2.815121eV. &yryo = €11g= -3.450312eV.Belalikls 7 =
3.1327165a.v. n>1eV oldugundan Ag nanohissociyi mohkom
material hesab olunur. g0 = 19= 2.815121eV on asagi bos
molekulyar orbitalin enerjisi miisbati isarali olduguna goro Ag
nanohissaciyinin nuklefildir. Ag nanohissaciyinin stabilliyi

AE(Ags) =Epg, — 3.E,, diisturu ilo hesablanir. Burada

2 9,

AE(Ags) Ag nanohissaciyinin stabilliyini miioyyan edan
parametrdir. AE(Ags) >0 oldugda material qeyri stabil,
AE(Ags) <0 oldugda material stabil hesab olunur. E,, - Ag
nanohissaciyinin, E,, -Agz molekulunun hesablanmis tam
enerjidir. E,, =-25748.64857a.v., E,, =-10299.14996a.v.

Js 92
oldugundan AE(Ags) =-0.773681079av. AE(Ags)<0

oldugundan Ags nanohissaciyi stabildir. Ags nanohissaciyinin
stialandiracagi fotonun dalga tizunlugu 1 =198 nm olar.

PP+Ags nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalari

PP+Ags nanokompozitinin nozori modeli kimi iki CsHs
polimeri arasinda yerlosdirilmis Ags nanohissaciyina
baxilmigdir. Hesablamalar zamanmi hor C atomundan 5, H
atomundan bir, Ag atomundan 29 olmagla 187 bazis
funksiyalarindan istifado edilmisdir. Nanokompozitin 283
sayda elektronu on asagi enerjili 142 enerji Soviyyasini
doldurur(142-ci saviyyadoa bir elektron yerlosir). Sokil 2-do
PP+Ags nanokompoziti tgiin se¢ilmis nazori modelin faza

qurulusu verilmisdir.

Tam enerji =-25979.786473298 (a.v.),
Elektronlarm kinetik enerjis1 = 25610.683136688 (a.v.),
Virial sorti (-V/T) = 2.0144.

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z
136



147 -0.077577 -1.03129185 -1.75593834 -0.73399964
2 47 -0.074038 1.03129108 1.75593846 0.73399969
347 -0.028829 1.29925863 -0.45625694 -0.73399964
4 47 -0.016402 -0.26796739 -0.45625705 1.46799983
547 0.087590 -1.03129185 0.91251386 -0.73399964
6 6 -0.179671 1.63481902 -2.19766506 -4.30138305
76 -0.166477 1.63481902 0.80233494 -4.30138305
8 6 -0.059849 1.63481902 -0.73766506 -4.30138305
15 6 -0.043657 -2.08541708 -0.63475976 3.25002700
16 6 -0.182438 -2.08541708 0.82524024 3.25002700
17 6 -0.161516 -2.08541708 -2.17475976 3.25002700
12 1 0.067489 2.66248227 -2.56099443 -4.30138305
13 1 0.071864 1.12099579 -2.56099443 -3.41139572
14 1 0.066956 1.12098459 -2.56100235 -5.19136069
91 0.067814 2.66248227 1.16566432 -4.30138305
10 1 0.065141 1.12099579 1.16566432 -5.19137038
11 1 0.072979 1.12098459 1.16567223 -3.41140541
18 1 0.083211 -1.05775382 -2.53808913 3.25002700
19 1 0.076118 -2.59924031 -2.53808913 4.14001433
20 1 0.084871 -2.59925150 -2.53809705 2.36004936
21 1 0.083806 -1.05775382 1.18856962 3.25002700
22 1 0.084412 -2.59924031 1.18856962 2.36003967
23 1 0.078200 -2.59925150 1.18857753 4.14000464
" LS /| g "
" 2
Sakil 16.2. PP+Ags nanokompoziti
Naticalorin interpretasiyasi. PP+Ags nanokompozitinin

ionlagma potensialinin qiymoti: lp = - g,,= 3.072905eV.
Qadagan olunmus zonanin qiymati: &,;—¢,4, =6.47304eV. Bu
iSo PP+Ags nanokompozitinin dielektrik material oldugunu
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gostorir. Mohkamlik 7 = %(EABMO —&mo) diisturu ilo hesablanr.

Eppmo = €1a3= 3.400135eV.  &yrmo = €p= -3.072905eV.
Belaliklo 7= 3.23652a.v. 7>1eV oldugundan PP+Ags
nanokompoziti mohkom material hesab olunur. &,gyo = €145 =
3.400135eV on asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi miisbot
isarali olduguna goro PP+Ags nanokompoziti nuklefildir.
PP+Ags nanokompozitinin stabilliyi
AE(PP + Ags) =Epp, oy, — 3 Epy, —3Ec, —6E,,, diisturu ilo
hesablanir. Epp, ., - PP+Ags nanokompozitinin, E,, -Agz
molekulunun, E - C2 molekulunun, g,, - H2molekulunun tam

enerjisidir. E,, =-25979.78647a.v., E,, =-10299.14996a.v.,

g

Ec, =-74.31543142a.v., E, =-1.111298185a.v. oldugundan

AE(PP +Ag,)  =-2.297501299av.  AE(PP +Ag.) <0

oldugundan PP+Ags nanokompoziti stabildir.
PP+Ags nanokompozitinin slialandiracagi fotonun dalga
tizunlugu A =192 nm olar.

PVDF+Ags nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalari

PVDF+Ags nanokompozitinin nazori modeli kimi iki
C2H2F2 polimeri arasinda yerlosdirilmis Ags nanohissaciyins
baxilmigdir. Hesablamalar zamani har C vo F atomlarindan 5, H
atomundan bir, Ag atomundan 29 olmaqgla 189 sayda bazis
funksiyalarindan istifado edilmis vo 189 sayda molekulyar
orbital qurulmusdur. Nanokompozitin 299 sayda elektronu an
asag1 enerjili 150 enerji soviyyasini doldurur(150-ci saviyyada
bir elektron yerlosir). PVDF+Ags nanokompoziti {igiin segilmis
nazori modelin foza qurulusu Sakil 15.3-da verilmisdir.

Tam enerji =-26292.600749293 (a.v.),
Elektronlarm kinetik enerjisi = 25918.525839869 (a.v.),
Virial sorti (-V/T) =2.0144.
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ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z
147 -0.021969 -1.03129185 -1.75593834 -0.73399964
2 47 -0.083623 1.03129108 1.75593846  0.73399969
3 47 -0.072589  1.29925863 -0.45625694 -0.73399964
4 47 0.139290 -0.26796739 -0.45625705 1.46799983
5 47 -0.065796 -1.03129185 0.91251386 -0.73399964
6 9 -0.128369 1.77192397 -1.85353792 -4.46329600
76 0.054984 1.77192397 -0.52353792 -4.46329600
8 6 0.052301 2.93239801  0.14646208 -4.46329600
11 9 -0.127024 2.93239801 1.47646208 -4.46329600
12 9 -0.104884 -3.37056600 -3.12461306 2.48630400
13 6 0.086149 -3.37056600 -1.79461306 2.48630400
14 6 0.016596 -2.21009196 -1.12461306 2.48630400
17 9 -0.074957 -2.21009196 0.20538694 2.48630400
10 1 0.080484 0.83661653 0.01646208 -4.46329600
15 1 0.100332 -4.30587344 -1.25461306 2.48630400
16 1 0.073733 -1.27478453 -1.66461306 2.48630400
9 1 0.075340 3.86770545 -0.39353792 -4.46329600
' pa = “3
Sokil 16.3. PVDF+Ags nanokompoziti

Noticalorin interpretasiyasi. PVDF+Ags nanokompozitin

ionlagma potensialinin  qiymoti: Ip=- &5,= -3.362369eV.
Qadagan olunmus zonanin qiymati: &, &5, =6.570365eV. Bu
iso nanokompozitinin dielektrik material oldugunu gostoarir.

Nanokompozitin mohkomliyi n= E(.s ABMO — EyTMo)

=3..2851825a.v., burada &gyo = &5 = 3.207996eV &yryo =
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&150= -3.362369%eV. 7 >1eV  oldugundan PVDF+Ags
nanokompoziti méhkam material hesab olunur. &gy = &151 =
3.207996eV on asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi miisbot
isarali olduguna géro PVDF+Ags nanokompoziti nuklefildir.
Nanokompozitinin stabilliyi

AE(PVDF + Ags) = Epypropg, — 5 Eng, — 2Ec, — 2By, —2E¢

diisturu ilo hesablanir. Ervor 1 Ag, -PVDF+Ags

nanokompozitinin,  E,, ~ -Ag2 molekulunun, E. -Co

molekulunun, E,, - Hz molekulunun vs Eg - F2 molekulunun

tam enerjisidir.
E g, =-26292.60075a.v., E,, =-10299.14996a.v.,

Ec, =-74.31543142a.v., E, =-1.111298185a.v.,
Er, = Eg = -195959320la.v.. oldugundan

2

AE(PVDF + Ags) =-1.953761166a.v. AE(PVDF + Ags) <0

oldugundan PVDF+Ags nanokompoziti stabildir. PVDF+Ags
nanokompozitinin siialandiracagi fotonun dalga {izunlugu
A =189nm olar.

Atomlarin hesablanmis effektiv yiiklori asasinda Ag5
nanohissaciyinin, PP+Ags vo PVDF+Ags nanokompozitlorinin
molekulyar dioqgramlar1 qurulmusdur. Dioqramlarda rabits
uzunluqlarin gqiymatlori Angstremlorlo verilmisdir.
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Sakil 16.4. Ags nanohissaciyinin Sokil 16.5. PP+Ags
molekulyar diagrami nanokompozitinin -~ molekulyar

diagrami
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Sokil 16.6. PVDF+Ags nanokompozitinin molekulyar diagrami

Natica. Giimiis nanohissaciyi vo onun PP+Ags, PVDF+Ags
nanokompozisiyalar1 Xartri-Fok-Rutan (XFR) metodu ilo
kompiiterds todqiq olunmusdur. Giimiis nanohissaciyin vo onun
nanokompozisiyalarmin orbital enerjilori, ionlasma potensiali,
tam elektorn enerjisinin qiymatlori, nanohissaciya va onun
nanokompozisiyalarina daxi olan atomlarin effektiv yiiklori
hesablanmigdir. Hesablamalarin naticalori gostorir ki, giimiis
nanohissaciyi Vo onun PP+Ags, PVDF+Ags
nanokompozisiyalari mohkom, niiklefil vo stabil dielektrik
materiallardir. Giimiis Ags nanohissaciyi vo onun PP+Ags,
PVDF+Ags nanokompozisiyalar: siialandiracagi fotonun dalga
tizunlugu uygun olaraq 198nm, 192nm va 189nm-dir.

17.Damir nanohissaciyi va onun nanokopozisiyalarimin
kvantmexaniki tadqiqi

Damir nanohissaciklarinin elektronikada va tibdo genis
totbiq sahalori vardir. Buna gora do domir nanohissaciklari va
onun nanokompozisiyalarinin elektron qurulusunun
kvantmexaniki metodlarla Gyranilmasinin bdyiik shamiyyati
vardir[37, 8]. Damir nanohissaciyi va onun nanokompozisiyala-
rinin elektron qurulusu vo xassolori Xartri-Fok-Rutan (XFR)
metodu ilo Oyronilmisdir. Damir Fes nanohissaciyi va onun
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PP+Fes, PVDF+Fes nanokompozisiyalarinin tam enerjisini,
ionlagma potensialinin  qiymotini, elektrik kegciriciliyini,
mohkamliyini vo s. todgiq etmok olar. Hesablamalar zamani ygq
atom orbitallar1 olaraq Fe atomundan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-,
3s-, 3px-, 3py', 3pz-, 3dx2', 3dy2', 3d12', 3dxy', 3dxz - 3dyz -, 45-,
4px-, 4py-, 4pz-, C vo F atomlarindan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, H
atomundan isos 1s- orbitalindan istifado edilmisdir. Atom
orbitallar1 kimi Gauss funksiyalarindan istifads olunmusdur.

Fes nanohissaciyi iiciin kompiiter hesablamalari

Malumdur ki, nanohissaciklorin qurulusu vo xassalori
nanohissacikds atomlarin say1 va dlgiisii ilo miiayyan olunur. N
sayda atomdan ibarot olan  nanohissociyin  (15.1)
diisturu ilo miiyyan olunur[34]. N=8 sayda domir atomundan
ibarat nanohissaciyin 6l¢iisii D=0,57nm alinir.
Hesablamalar  zaman1  hor Fe ,,
atomundan 19 olmagla 152 atom e '
orbitalindan istifado  edilmisdir. .
Nanohissaciyin ~ 26*8=208 sayda
elektronu on asag enerjili 104 enerji
saviyyasini doldurur. Sokil 16.1-do
Fes {lciin secilmis foza qurulusu
verilmisdir.

v

Sokil 17.1.

-10171.418094282 (a.v.)
9900.661386989 (a.v.)
2.0273

Tam enerji
Elektronlarmn kinetik enerjisi
Virial sorti (-V/T)

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiikii Koordinatlari(Angstremla)

X y z
126 8.228390 -1.23908700 -0.59242850 1.06279800
2 26 8.228306 -1.23908700 1.74754900 1.06279800
3 26 -8.228249 1.10082000 -0.59242850 1.06279800
4 26 -8.229038 1.10094700 1.74754900 1.06279800
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5 26 -8.228307 1.10082000 -0.59242850 -1.27725700

6 26 8.228543 -1.23908700 -0.59242850 -1.27719800
7 26 -8.228143 1.10082000 1.74747000 -1.27725700
8 26 8.228501 -1.23908700 1.74765800 -1.27719800

Naticalorin interpretasiyasi. Fes nanohissaciyinin 208
elektronu on asagi enerji saviyyasSindon baslayaraq iki-iKi
saviyyalorda yerlosdirilir. Qadagan olunmus zonanin qiymatini
hesablamaq li¢lin &pgyo —&ytmo forqi tapilir. Burada &g -on

asagl bos vo &yqyo -elektronlar torafindon tutulmus on yuxari
molekulyar orbitalin enerjisidir. &€,gyo = €195 = -7.131742¢eV,

Evivo = €104 =-12.686415eV, &ram0 — &vrmo =D.554673eV. Bu iso

Fe nanohissaciyinin dielektrik material oldugunu gostarir.
Elektronlar torafindon tutulmus on yuxari soviyyanin enerjisi
oks isara ilo ionlagsma potensialinin qiymatina barabordir:

l0=- &y1mo =" €104 = 12.686415eV[15].

Mohkamlik n:%(gABMO—gYTMO) diisturu ilo hesablana bilor.

Beloliklo 7= 2.7773365eV, 75>1ev oldugundan Fe
nanohissaciyi mohkom material hesab olunur. ¢,gyo manfi

isarali olduguna goro Fe nanohissaciyi elektrofildir. Fes
nanohissaciyinin stabilliyi AE(Fey) = Ep, —4-Eg, disturu ils

hesablanir. AE(Feg) >0 oldugda material qeyri  stabil,
AE(Feg) <0 oldugda material stabil hesab olunur. Eg, - Fes
nanohissaciyinin, Eg, - Fez-nin hesablanmis tam enerjisidir.
Er, = -10171.41809 a.v., Eg, = -2513.261434a.v. oldugundan

AE(Feg) = -118.3723601a.v. AE(Feg) <0 oldugundan Fes

nanohissaciyi stabildir. Fes nanohissaciyinin siialandiracagi
fotonun dalga tizunlugu A =224nm olar.

PP+Fes nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalari
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PP+Fes nanokompozitinin nazori modeli kimi iki CsHs
polimeri arasinda yerlosdirilmis Fes nanohissaciyino
baxilmigdir. Hesablamalar zamani hor C atomundan 5, H
atomundan bir, Fe atomundan 19 olmagla 194 bazis
funksiyalarindan istifado edilmisdir. Nanokompozitin 256
sayda elektronu on asagi enerjili 128 enerji saviyyasini
doldurur. Sokil 17.2-do PP+Fe8 nanokompoziti {igiin se¢ilmis
nozori modelin faza qurulusu verilmisdir.

Sokil 17.2. PP+Feg nanokompoziti

Tam enerji = -11051.24584 (a.v.),
Elektronlarm kinetik enerjist = 10132.206526127 (a.v.),
Virial sorti (-V/T) = 2.0907.

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

126 6.704114 -1.23910832 -0.59237454 -1.27722725
2 26 -7.848253 1.10086245 -0.59250094 -1.27722725
326 6.729828 -1.23910832 1.74753304 -1.27722725
4 26 -7.851104 1.10086245 1.74753304 -1.27722725
5 26 7.786721 -1.23910832 1.74753304 1.06282733
6 26 7.388113 -1.23910832 -0.59237454 1.06276816
7 26 -7.390213 1.10079035 1.74753304 1.06282733
8 26 -7.518702 1.10097803 -0.59237454 1.06276816
13 6 -3.999999 6.87297390 0.48424481 -0.67000387
14 6 -4.000002 6.04788391 0.80795842 0.33500160
15 6 -4.000019 4.61481221 0.30129728 0.33500160
18 6 3.999345 -5.27093976 -0.66931905 -1.66616999
19 6 4.000217 -5.27093976 0.67068095 -1.66616999
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20 6 5.999555 -6.58729837 1.43068095 -1.66616999
11 1 -1.000000 7.89120905 0.84424089 -0.67000387
16 1 -1.000000 6.51973665 -0.13665478 -1.48000828

Naticalorin interpretasiyasi. PP+Fes nanokompozitinin
ionlagma potensialinin qiymati: lp=- ¢, =0.11693eV. Qadagan
olunmus zonanin qiymoati: &,9—&,53= 2.681707eV. Bu iso
PP+Fes nanokompozitinin yarimkegirici material oldugunu

gostarir. Mohkamlik 7 = E(EABMO —&1mo) diisturu ilo hesablanr.

Eppmo = E129 = 2.564TTTeV. &yryo= €108 = -0.11693eV. Belaliklo
n =1.3408535a.v. 77 >1eV oldugundan PP+Fes nanokompoziti
mohkom material hesab olunur. &g, miisbat isarali olduguna
gora PP+Fes nanokompoziti nuklefildir. PP+Fes
nanokompozitinin stabilliyi
AE(PP + Feg) = Epp,pe, —4- Epe, —3Ec, —6E,,,

diisturu ilo hesablanir. Epp,, - PP+Fes nanokompozitinin, Ee,
-Fez-nin, Ec - Cz-nin, E, - Hz-nin tam enerjisidir. Epp, g, = -
11051.24584a.v., Eg, ~ =-2513.261434av. E;, = -
74.31543142a.v., E,, = -1.111298185 a.v., oldugundan

AE(PP +Feg) =-768.5860176a.v. AE(PP+Feg) <0 oldugundan

PP+Fes nanokompoziti stabildir. PP+Fes nanokompozitinin
stialandiracagi fotonun dalga tizunlugu A = 464nm olar.

PVDF+Fes nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalari

PVDF+Fe8 nanokompozitinin nazori modeli Kimi iki
C2H2F2 polimeri arasinda yerlosdirilmis Fes nanohissaciyina
baxilmisdir. Hesablamalar zamani hor C vo F atomlarindan 5, H
atomundan bir, Fe atomundan 19 olmagla 196 sayda bazis
funksiyalarindan istifado edilmis vo 196 sayda molekulyar
orbital qurulmusdur. Nanokompozitin 272 sayda elektronu an
asagl enerjili 136 enerji soviyyasini doldurur. PVDF+Fe8
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nanokompoziti tglin segilmis nozori modelin foza qurulusu

Sokil 17.3-do verilmisdir.

Tam enerji

Elektronlarin kinetik enerjis1

Virial sorti (-V/T)

-10742.095170728 (a.v.)
10452.694306077 (a.v.)
2.0277.

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstremls)

Z Atomu

26
26
26
26
26
26
26
26

el el el
SR EBowo~vNoarwN R
o

el
© B~ wWoo
PR PR OO0 OOOO®

N
o

Yiiki

7.661104
7.844495
-7.278534
-7.135825
-7.683772
8.175063
-7.915455
8.401979
-0.932745
-0.406608
1.735796
-1.004532
-0.125206
-3.249944
2.840179
-0.995179
1.018749
-0.951997
0.999348
-0.996907

Sokil 17.3. PVDF+Feg

X
-1.23908721
-1.23908721

1.10082036
1.10094677
1.10082036
-1.23908721
1.10082036
-1.23908721
0.42866191
0.42866191
-0.72315187
1.58047570
-0.09164610
1.06882794
-0.09164610
1.06882794
-0.50664552
1.36396935
-1.02695354
2.00413537
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y
-0.59242849
1.74754897
-0.59242849
1.74754897
-0.59242849
-0.59242849
1.74747018
1.74765785
-3.57436400
-2.23436400
-1.56936400
-4.23936400
2.24624800
4.24624800
3.57624800
5.57624800
-4.11436400
-1.69436400
4.11624800
3.70624800

fe

z
1.06279775
1.06279775
1.06279775
1.06279775

-1.27725683
-1.27719766
-1.27725683
-1.27719766
0.39854940
0.39854940
0.39854940
0.39854940
0.77426600
0.77426600
0.77426600
0.77426600
0.39854940
0.39854940
0.77426600
0.77426600

nanokompoziti



Naticalorin interpretasiyasi. PVDF+Feg nanokompozitin ionlasma
potensialinin qiymati: 1p=- &35 = 24.101256eV. Qadagan olunmus

zonanin qiymoti: &3;— &35 = 4.645418eV. Bu isa nanokompozitin

dielektrik material oldugunu gostorir. Nanokompozitin mohkamliyi

n:%(gABMO —EYTMO)=2.3227098..V. diisturu ilo hesablanir. Burada

Eppmo = &137= -19.455838eV, &yrmo = €136 = -19.455838eV.
17 >1eV oldugundan PVDF+Fes nanokompoziti méhkam material
hesab olunur. &pgyo mMonfi isaroli olduguna goéro PVDF+Fes
nanokompoziti elektrofildir. Nanokompozitin stabilliyi
AE(PVDF + Feg) = Epypr 4o, —4+ Epe, —2Ec, —2E,, —2E, disturu ilo
hesablanir. Epype,re, -PVDF+Fes nanokompozitinin, Eg,, -Fe; -nin,
Ec, -Cz-nin, Ey,_ - Hz-ninvo Eg - F2-nin tam enerjisidir.

EP\,DF+F68 =-10742.095170728a.v., Ep, =-2513.261434a.v.,

Ec, =-74.31543142a.v., E,, =-1.111298185a.v.,

Er, =-195.9593201a.v. oldugundan

AE(PVDF + Feg) =-146.277337 a.v. AE(PVDF +Feg) <0

oldugundan PVDF+Fes nanokompoziti stabildir. PVDF+Fes
nanokompozitinin stialandiracagi fotonun dalga tizunlugu
A =268nm olar.

Atomlarin hesablanmis effektiv yiiklori osasinda Fes
nanohissaciyinin, PP+Fes vo PVDF+Fes nanokompozitlorinin
molekulyar dioqramlar1 qurulmusdur. Diaqramlarda rabito
uzunluglarin qiymatlori Angstremlarlo verilmisdir(Sokil 17.4-
17.6.).

Natica. Domir nanohissaciyi vo onun PP+Fes,
PVDF+Fes nanokompozisiyalar1 XFR metodu ilo kompiiterds
todqiq olunmusdur. Domir nanohissaciyin  vo  onun
nanokompozisiyalarinin orbital enerjilori, ionlagsma potensiali,
tam elektorn enerjisinin qiymatlori, nanohissaciya va onun
nanokompozisiyalarina daxi olan atomlarin effektiv yiiklori
hesablanmisdir. Hesablamalarin naticolori gostorir ki, domir
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nanohissaciyi vo PVDF+Fes nanokompoziti méhkom, elektrofil
vo stabil dielektrik, PP+Fes nanokompozi méhkom, nuklefil va
stabil yarimkecirici materiallardir.
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Sakil 17.6. PVDF+Feg nanokompozitinin molekulyar diagrami
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18.Hacma markazlasmis domir nanohissaciyi va onun
nanokopozisiyalarimin kvantmexaniki tadqiqi

Hocmo  morkazlosmis  domir  nanohissaciklarinin
elektronikada va tibdo genis totbiq sahalori vardir. Buna gors do
hacma morkazlosmis domir nanohissaciklori  vo  onun
nanokompozisiyalarinin elektron qurulusunun kvantmexaniki
metodlarla Oyranilmasinin boyiik shomiyyati vardir[36, 8].
Hocma  morkazlosmis  domir  nanohissaciyi  vo  onun
nanokompozisiyalariin elektron qurulusu vo Xxassalori Xartri-
Fok-Rutan (XFR) metodu ilo Oyronilmisdir. Hacmo
markazlosmis domir nanohissaciyi va onun PP+Fes, PVDF+Feg
nanokompozisiyalarinin tam enerjisini, ionlasma potensialinin
giymatini, elektrik kegiriciliyini, méhkomliyini vo s. todgiq
etmok olar. Hesablamalar zamani yq atom orbitallar1 olaraq Fe
atomundan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, 3s-, 3px-, 3py-, 3pz-, 3dx?-,
3dy2', 3d22-, 3dxy - 3dx: - 3dyz -, 4s-, 4px-, 4py-, 4pz', CwvoF
atomlarindan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, H atomundan iso 1s-
orbitalindan istifado edilmisdir. Atom orbitallar1 kimi Gauss
funksiyalarindan istifads olunmusdur.

Fey nanohissaciyi iiciin kompiiter hesablamalari

Molumdur ki, nanohissaciklorin qurulusu vo Xassslori
nanohissacikds atomlarin say1 va dlgiisii ilo miioyyan olunur. N
sayda atomdan ibarat olan nanohissaciyin o6lgiisii (15.1)
diisturu ilo miiyyan olunur[34]. N=9 sayda domir atomundan
ibarat nanohissaciyin dlgiisit D=0,587nm alinir. Hesablamalar
zamani hor Fe atomundan 19 olmagla 171 atom orbitalindan
istifado edilmisdir. Feg nanohissociyinin  26*9=234 sayda
elektronu an asagi enerjili 117 enerji Saviyyasini doldurur. Sakil
18.1-do Feyg ti¢iin se¢ilmis faza qurulusu verilmisdir.

Tam enerji =-11424.473812909(a.v.)
Elektronlarin kinetik enerjisi = 11140.170314616(a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 2.0255.
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Sokil 18.1.

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yk Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

126 8.364852 -1.23910832 -0.59237449 -1.27722725
2 26 -8.239647 1.10086245 -0.59250089 -1.27722725
3 26 8.455448 -1.23910832 1.74753309 -1.27722725
4 26 -7.978471 1.10086245 1.74753309 -1.27722725
5 26 8.454862 -1.23910832 1.74753309 1.06282733
6 26 8.338149 -1.23910832 -0.59237449 1.06276816
7 26 -7.975956 1.10079035 1.74753309 1.06282733
8 26 -8.267027 1.10097803 -0.59237449 1.06276816
9 26 -1.152236 -0.25996420 0.46059830 -0.08510014
Noticalorin interpretasiyasi. Feg nanohissaciyinin 234

elektronu on asagi enerji soviyyaSindon baslayaraq iki-iki
soviyyalords yerlosdirilir. Qadagan olunmus zonanin giymatini

hesablamaq 1i¢lin egyo —&ytmo forqi tapilir. Burada € ,g,o -oN
asagl bos vo &yqyo -elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
molekulyar orbitalin enerjisidir. &£,gy0 = €115 = -9.703837¢eV,
Evtmo = 117 =-17.703022eV, &p5v0 — evrvo = 7-999185eV. Bu isa

Feo nanohissaciyinin dielektrik material oldugunu gostarir.
Elektronlar torafindon tutulmus on yuxari soviyyanin enerjisi
oks isara ilo ionlagsma potensialinin qiymatina barabordir:

lp=- &1y = £117 = 17.7030226V/[15].
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Mohkamlik U:%(SABMO_SYTMO) disturu ilo hesablana bilor.

Beloliklo, 7= 3.9995925eV, #5>1ev oldugundan Feo
nanohissaciyi mohkom material hesab olunur. &,gyo manfi
isarali olduguna gdro Fey nanohissaciyi elektrofildir. Feg
nanohissaciyinin stabilliyi AE(Fey) = Eg, —4,5- E,, diisturu ila
hesablanir. AE(Feg)>0 oldugda material qeyri stabil,
AE(Feg) <0 oldugda material stabil hesab olunur. Eg, - Feo

nanohissaciyinin, Eg, - Fez-nin hesablanmis tam enerjisidir.
Ereo = -11424.4738la.v., Eg, =-2513.261434a.v. oldugundan

AE(Fey) =-114.7973619a.v. AE(Fey)<0 oldugundan Feo

nanohissaciyi stabildir. Feg nanohissaciyinin siialandiracagi
fotonun dalga tizunlugu A = 155nm olar.

PP+Feg nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalari

PP+Feg nanokompozitinin nazari modeli kimi iki C3Hs
polimeri arasinda yerlogdirilmis Feog nanohissaciyino
baxilmisdir. Hesablamalar zamami hor C atomundan 5, H
atomundan bir, Fe atomundan 19 olmagla 213 bazis
funksiyalarindan istifado edilmisdir. Nanokompozitin =~ 282
sayda elektronu on asagi enerjili 141 enerji saviyyasini
doldurur. Sakil 18.2-do PP+Fes nanokompoziti tiglin se¢ilmis
nozori modelin faza qurulusu verilmisdir.

fe Fe H

€ Fa Fe

' H

: e W b, o
H
" c H Fo A Fe
Fe Fe
H
Sokil 18.2. PP+Feg nanokompoziti
Tam enerji -12301.020290494 (a.v.)

Elektronlarin kinetik enerjist 11356.356775207 (a.v.)
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Virial sorti (-V/T)

= 2.0832.

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

126 6.884879 -1.23910832 -0.59237454 -1.27722725
2 26 -7.964933 1.10086245 -0.59250094 -1.27722725
326 6.893423 -1.23910832 1.74753304 -1.27722725
4 26 -7.852645 1.10086245 1.74753304 -1.27722725
5 26 6.719693 -1.23910832 1.74753304 1.06282733
6 26 7.065980 -1.23910832 -0.59237454 1.06276816
7 26 -7.571015 1.10079035 1.74753304 1.06282733
8 26 -7.647958 1.10097803 -0.59237454 1.06276816
9 26 -0.526692 -0.25996420 0.46059830 -0.08510014
14 6 -3.999998 6.87297390 0.48424481 -0.67000387
15 6 -4.000000 6.04788391 0.80795842 0.33500160
16 6 -4.000051 4.61481221 0.30129728 0.33500160
19 6 4.001105 -5.27093976 -0.66931905 -1.66616999
20 6 5.999803 -5.27093976 0.67068095 -1.66616999
21 6 6.000003 -6.58729837 1.43068095 -1.66616999
12 1 -1.000000 7.89120905 0.84424089 -0.67000387
17 1 -1.000000 6.51973665 -0.13665478 -1.48000828
18 1 -1.000364 4.10097779 0.66463457 -0.55497604
13 1 -1.000346 4.10098898 0.66462665 1.22498893
10 1 -1.000067 4.61481221 -0.78870272 0.33500160
11 1 -1.000001 6.40112115 1.42885801 1.14500601
22 1 1.000039 -4.33563232 1.21068095 -1.66616999
23 1 1.000000 -6.38811921 2.50232812 -1.66616999
24 1 1.000000 -7.15886246 1.16736166 -2.55615732
25 1 1.000000 -7.15887491 1.16735593 -0.77619235
26 1 1.000216 -4.33563232 -1.20931905 -1.66616999
27 1 0.998906 -6.20624719 -1.20931905 -1.66616999
Naticalorin interpretasiyasi.. PP+Fes nanokompozitinin

= 3.829217eV.
Qadagan olunmus zonanin qiymoti: &4, — &4, = 10.857246eV.
Bu iso PP+Feg nanokompozitinin dielektrik material oldugunu

ionlasma potensialinin  qiymoti:  lp=-

gostorir. Mohkamlik 7 = %(SABMO —&1mo) diisturu ilo hesablanr.

7.028029eV. &yo = = -3.8292176V.
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Belaliklo 7= 5.428623a.v. 7>1eV oldugundan PP+Feo
nanokompoziti méhkom material hesab olunur. &g miisbat

isaroli olduguna goro PP+Feg nanokompoziti nuklefildir.
PP+Feg nanokompozitinin stabilliyi
AE(PP+ Feg) = EPP+F89 _4,5' EFe2 _SECZ _6EH2

diisturu ilo hesablanir. Epp, g, -PP+Fes nanokompozitinin, Eg, -
Fez-nin, E;, -Cz-nin, E,, - Hz-nin tam enerjisidir. Epp,pr = -
12301.02029a.v.,  Eg, =-2513.261434av. E,, = -
74.31543142a.v., E, = -1.111298185a.v., oldugundan

AE(PP +Fey) =-761.7297561a.v. AE(PP+Fey)<0 oldugundan

PP+Feg nanokompoziti stabildir. PP+Fes nanokompozitinin
stialandiracagi fotonun dalga tizunlugu A = 114nm olar.

PVDF+Fey nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalari

PVDF+Fe9 nanokompozitinin nozori modeli kimi iki
C2H2F2 polimeri arasinda yerlosdirilmis Feg nanohissociyina
baxilmigdir. Hesablamalar zamani har C vo F atomlarindan 5, H
atomundan bir, Fe atomundan 19 olmagla 215 sayda bazis
funksiyalarindan istifade edilmis vo 215 sayda molekulyar
orbital qurulmusdur. Nanokompozitin 298 sayda elektronu oan
asag1 enerjili 149 enerji soviyyasini doldurur. PVDF+Feg
nanokompoziti tglin segilmis nazori modelin foza qurulusu
Sokil 18.3-do verilmisdir.

F Fe Fe H

Sokil 18.3. PVDF+Feg nanokompoziti
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Tam enerji
Elektronlarin kinetik enerjisi

Virial sorti (-V/T)

-12264.694592466 (a.v.),
11719.656704128 (a.v.),
2.0465.

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

126 5.956031 6.76607106 -2.00207211 -1.18715575
2 26 -8.526749 9.10604182 -2.00219852 -1.18715575
3 26 5.179724 6.76607106 0.33783546 -1.18715575
4 26 -8.410465 9.10604182 0.33783546 -1.18715575
5 26 5.869526 6.76607106 0.33783546 1.15289883
6 26 6.453944 6.76607106 -2.00207211 1.15283966
7 26 -8.251410 9.10596973 0.33783546  1.15289883
8 26 -8.378468 9.10615740 -2.00207211 1.15283966
9 26 -1.935518 7.74521500 -0.94909930 0.00497130
11 9 -1.000002 13.29034729 -1.04759505 0.08025453
12 6 -3.997137 10.97805946 -1.05259505 0.08025453
13 6 -4.000175 12.13853350 -0.38259505 0.08025453
14 9 -0.946372  9.82624568 -0.38759505 0.08025453
16 9 6.999946 3.68868298 -2.45944710 -0.30273520
17 6 3.996277 3.68868298 -1.12944710 -0.30273520
18 6 4.003328 4.84915702 -0.45944710 -0.30273520
21 9 6.985613 4.84915702 0.87055290 -0.30273520
10 1 -0.999147 10.97805946 -2.13259505 0.08025453
19 1 1.001813 5.78446446 -0.99944710 -0.30273520
20 1 0.999394 2.75337554 -0.58944710 -0.30273520
15 1 -1.000186 12.13853350 0.69740495 0.08025453
Naticalorin interpretasiyasi. PVDF+Fes nanokompozitin

lp=- &49= 799.447863eV.
Qadagan olunmus zonanin qiymati: &5,—&,0=9.602716eV. Bu

ionlasma potensialinin  qiymati:

iSo nanokompozitin dielektrik material oldugunu gostarir.

Nanokompozitin mdohkomliyi n= %(EABMO ~&mo) =
4.801358a.v. diisturu ilo hesablanir. Burada €,gyo = &150= -
789.845147eV, &ymo = cue= -199.447863eV. 177 >1eV

oldugundan PVDF+Fe9 nanokompoziti mohkom material
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hesab olunur. &,y Monfi isarsli olduguna goro PVDF+Fe9
nanokompoziti elektrofildir. Nanokompozitin stabilliyi
AE(PVDF +Fey) = Epypp ro, —45-Ep,, —2E. —2E, —2E

diisturu ilo hesablamir. Ep ., -PVDF+Fe9 nanokompozitinin,
Er, -Fe2 -nin, E¢, -C2-nin, E, - Hz-nin vo E¢ - Fz-nin tam
enerjisidir.  Epypr.pe, =-12264.694592466 av., Eg, =-
2513.261434a.v., E;, = -74.31543142a.v., E,, =-1.111298185
a.v., Eg, =-195.9593201a.v. oldugundan

AE(PVDF +Fey) =-412.246042a.v. AE(PVDF +Fey) <0

oldugundan PVDF+Fes nanokompoziti stabildir.

PVDF+Feg nanokompozitinin siialandiracagi fotonun
dalga tizunlugu A =129nm olar.

Atomlarin hesablanmis effektiv yiiklori osasinda Fe9
nanohissaciyinin, PP+Fey vo PVDF+Fes nanokompozitlorinin
molekulyar dioqramlar1 qurulmusdur. Diaqramlarda rabito
uzunluglarin giymatlori Angstremlarlo verilmisdir(Sokil 18.4-
18.6.).

DA 23100 gomy
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n.nr,[ 230 g
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23401 | z3am
4% 234 7.978

Sakil 18.4. Feg nanohissaciyinin molekulyar diagrami
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Sakil 18.5. PP+Feg nanokompozitinin molekulyar diagrami
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Sakil 18.6. PVDF+Fe9 nanokompozitinin molekulyar diagrami

Natica. Hocmo markazlogmis Feg domir nanohissaciyi va onun
PP+Fey, PVDF+Feg nanokompozisiyalart XFR metodu ilo
kompiiterdo todqiq olunmusdur. Hocmo morkozlosmis domir
nanohissaciyin Vo onun nanokompozisiyalarinin  orbital
enerjilori, ionlasma potensiali, tam elektorn enerjisinin
giymatlori, nanohissaciys Vo onun nanokompozisiyalarina daxi
olan atomlarin effektiv yiiklori kompiiterdo hesablanmigdir.
Hesablamalarin naticalori gostarir ki, hacma morkozlosmis Feo
domir nanohissaciyi vo PP+Fes nanokompoziti mdohkam,
nuklefil, PVDF+Fey nanokompozi iso mohkam elektrofil va
stabil dielektrik materiallardir.
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19. Aliminum nanohissaciyi va onun
nanokompozisiyalarinin modellasdirilmasi va sixliq
funksionali nazariyyasi metodu il tadqiqi

Aluminium  nanohissaciklorinin  nanoelektronikada,
nanofotonokada, nanobiotexnologiyada, tibdo Vo
kosmonavtikada genis totbiq saholori vardir. Buna goro do
aluminium nanohissaciklori vo onlarin nanokompozisiyalarinin
elektron qurulusunun kvantmexaniki metodlarla 6yranilmasinin
boyiik shamiyyati vardir[11, 8]. Aluminium nanohissaciyi va
onun nanokompozisiyalarmin elektron qurulusu vo Xassslori
Sixliq funksionali nazariyyasi (SFN) metodu ilo 6yronilmisdir.
SFN metodu daha yiiksok hesablama dagigliyine malik olmagla
geyri-empirik modellogdirmoadon forgli olarag obyektin real

elektron qurulusunu tosvir etmays imkan verir. Hesablanmis €, -

giymatlori osasinda aluminium nanohissaciyi vo onun PP+Als,
PVDF+Als nanokompozisiyalarinin tam enerjisini, ionlasma
potensialinin qiymatini, elektrik kegiriciliyini, méhkomliyini vo
s. todgiq etmok olar. Hesablamalar zamani yq atom orbitallar
olaraq Al atomundan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, 3s-, 3px-, 3py-,
3pz-, C vo F atomlarindan 1s-, 2S-, 2px-, 2py-, 2pz, H
atomundan iss 1s - orbitalindan istifado edilmisdir. Atom
orbitallar1 kimi Gauss funksiyalarindan istifado olunmusdur.

Alg nanohissaciyi iiciin kompiiter hesablamalari

Molumdur ki, nanohissaciyin qurulusu vo Xassalori
nanohissacikdos atomlarin say1 va dlgiisii ilo miiayyan olunur. N
sayda atomdan ibarat olan nanohissaciyin 6l¢iisii(15.1) diisturu
ilo mityyon olunur[34]. N=8 sayda aluminium atomundan ibarat
nanohissociyin  (15.1) diisturu ilo hesablanmis olgusii
D=0,63nm alinir. Hesablamalar zamani hor Al atomundan 9
olmagla 72 atom orbitalindan istifado  edilmisdir.
Nanohissaciyin 13*8=104 sayda elektronu on asagi enerjili 52

157



enerji saviyyasini doldurur. Sokil 18.1-do Als ii¢iin segilmis
foza qurulusu verilmisdir.

Tam enerji =-1928.9872926 (a.v.)

Elektronlarin kinetik enerjisi = 1922.318225472(a.v.)

Karelyasiya enerji =-0.740363275 (a.v.)

Virial sorti (-V/T) =2.0031

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yk Koordinatlari(Angstremlo)

X y z

113 -0.000021 -1.23378679 -0.66354639 -1.09908805
2 13 0.000051 1.12625007 -0.66354673 -1.09908805
313 -0.000037 -1.23378679 1.69649002 -1.09908805
4 13 0.000045 1.12625007 1.69649002 -1.09908805
513 -0.000273  1.12625007 1.69649002 1.26096705
6 13 0.000283 -1.23378735 1.69649002 1.26096705
713 0.000111 -1.23378735 -0.66354704 1.26096705
8 13 -0.000160 1.12625007 -0.66354724 1.26096705

Noticalorin interpretasiyasi. Als nanohissaciyinin 104
elektronu on asagi enerji soviyyaSindon baslayaraq iki-iki
soviyyalorda yerlogdirilir. Elektronlar torofindon tutulmus on
yuxar1 molekulyar orbitalin enerjisi &ypyg = €5, =-3.715706eV,
on asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi: € gy = €53 = -
2.995985eV. Nanohissaciyin ionlagsma potensialinin giymoti:
lp=- &5, = 3.715706eV[15]. Qadagan olunmus zonanin qiymati:
Epamo — Eytvo =0.719721eV. Bu isa Als nanohissaciyinin

kegirici material oldugunu gostarir. Mohkamlik

U:;(SABMO_SYTMO) disturu ilo hesablana bilor. 7=

0.3598605eV. 77 <1eV oldugundan Als nanohissaciyi yumsaq

material hesab olunur. £,5,,o Monfi isarali olduguna goro Als

nanohissaciyinin elektrofildir. Als nanohissaciyinin stabilliyi
AE(Alg) = E,, —4-E,, diisturu ilo hesablamr. AE(Alg)>0
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oldugda material qeyri stabil, AE(Alg)<0 oldugda material
stabil hesab olunur. E, - Als nanohissaciyinin, E,_ - Alz -nin
hesablanmis tam enerjisidir. E,, =-1928.9872926 a.v., E, = -
482.1626203a.v. oldugundan AE(Alg) = -0.3368114a.v.

AE(Alg) <0 oldugundan Als nanohissaciyi stabildir. Als
nanohissaciyinin  siialandiracagi  fotonun dalga {izunlugu

= ch 9 _
= x -
2/ (gABMO_gYTMoM,GKLOAQ 10 nm 1727nm Olar.
# - = T
o—_— — s i
[ - ]un |
a R
% L
M’-N_ I o - HI‘ = lee
- — W -

Sokil 19.1. Alg nanohissaciyi Sakil 19.2. Algnanohissaciyinin
molekulyar diaqrami

PP+Alg nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalar:

PP+Als nanokompozitinin nazori modeli kimi iki CsHs
polimeri arasinda yerlogdirilmis  Als nanohissaciyina
baxilmisdir. Hesablamalar zamani hor C atomundan 5, H
atomundan bir, Al atomundan 9 olmagla 114 bazis
funksiyalarindan istifado edilmisdir. Nanokompozitin 152
sayda elektronu on asagi enerjili 76 enerji saviyyoasini doldurur.
Sokil 19.2-do PP+Als nanokompoziti ii¢iin se¢ilmis nozori
modelin foza qurulusu Sokil 19.3-ds verilmisdir.

Tam enerji = -2452.4876064 (a.v.)
Elektronlarim kinetik enerjist = 2126.285389224 (a.v.)
Karelyasiya enerji = -0.798125246 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 2.1530

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
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Z Atomu Yuki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

113 5.093863 -1.23378679 -0.66354639 -1.09908805
213 -6.564613 1.12625007 -0.66354673 -1.09908805
313 2.962022 -1.23378679 1.69649002 -1.09908805
4 13 -7.501561 1.12625007 1.69649002 -1.09908805
513 -7.661688 1.12625007 1.69649002 1.26096705
6 13 3.336917 -1.23378735 1.69649002 1.26096705
713 5.244583 -1.23378735 -0.66354704 1.26096705
8 13 -8.398846  1.12625007 -0.66354724 1.26096705
9 6 2.249663 0.56498871 -0.84658288 2.54553302
10 6 -0.001350 0.56498871 0.49341712 2.54553302
11 6 4504102 -0.75136991 1.25341712 2.54553302
18 6 2.494924  0.67321298 -0.42376293 -2.24659698
19 6 0.507245 0.67321298 0.91623707 -2.24659698
20 6 4594009 -0.64314564 1.67623707 -2.24659698
15 1 0.950002 -1.32293399 0.99009784 1.65554569
16 1 0.986132 -1.32294644 0.99009210 3.43551065
17 1 -2.214404 150029614 1.03341712 2.54553302
12 1 -2.262523 1.50029614 -1.38658288 2.54553302
13 1 0.911836 -0.37031873 -1.38658288 2.54553302
14 1 1.068415 -0.55219075 2.32506429 2.54553302
21 1 -2.356913 1.60852041 -0.96376293 -2.24659698
22 1 0.928135 -0.26209446 -0.96376293 -2.24659698
23 1 -2.195478  1.60852041 1.45623707 -2.24659698
24 1 1.059881 -0.44396648 2.74788424 -2.24659698
25 1 1.003774 -1.21470972 1.41291778 -3.13658431
26 1 1.261772 -1.21472217 1.41291204 -1.35661935

Noticalorin interpretasiyasi. &,gyo = £77 = -102.463501eV.
Evmo = €76 = -103.912029eV. PP+Als nanokompozitinin
-103.912029%V.

qiymati:

ionlagma potensialinin qiymoti: lp= -85 =
Qadagan  olunmus  zonanin

=1.448528eV. Bu
material oldugunu gostorir.

€aBMO ~ éYTMO
iSo PP+Als nanokompozitinin kegirici
Nanokompozitin mdhkamliyi

n= ;(gABMO — &ymvo ) diisturu ilo hesablanir. 77 =0.724264a.v.

17 <1eV oldugundan PP+Als nanokompoziti yumsaq material
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hesab olunur. &,gyo Menfi isaroli olduguna goéro PP+Als
nanokompoziti  elektrofildir.  PP+Als  nanokompozitinin
stabilliyi

disturu  ilo  hesablamir.  Burada  Epp,s, ~ -PP+Als
nanokompozitinin, E, -Alz-nin, Ec, -Co-nin, Ey, -Hz-nin tam
enerjisidir.
Epp, a, = -2452.487606 a.v., E, = -482.1626203a.v,
Ec, = -76.0153893 av., E, = -1177049la.v.
oldugundan AE(PP + Alg) = -288.7286627a.v.

AE(PP + Alg) <0 oldugundan  PP+Als  nanokompoziti

stabildir. PP+Als nanokompozitinin siialandiracagi fotonun
dalga iizunlugu A =858nm olar.

PVDF+Alg nanokompoziti ii¢iin kompiiter hesablamalar:

PVDF+Als nanokompozitinin nazori modeli kimi iki
C2H2F2 polimeri arasinda yerlosdirilmis Als nanohissaciyina
baxilmisdir. Hesablamalar zamani hor C va F atomlarindan 5, H
atomundan bir, Al atomundan 9 olmagla 116 sayda bazis
funksiyalarindan istifado edilmis vo 184 sayda molekulyar
orbital qurulmusdur. Nanokompozitin 168 sayda elektronu an
asagl enerjili 84 enerji soviyyasini doldurur. PVDF+Als
nanokompoziti tglin segilmis nozori modelin faza qurulusu

Sokil 19.5-do verilmisdir.

Tam enerji -2711.6071413 (a.v.)

Elektronlarim kinetik enerjist =2403.509511427(a.v.)
Karelyasiya enerji =-1.638786812 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 2.1275

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z
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Naticalorin

ionlagma potensialinin qiymati:

Qadagan

5.228847
-10.462091
9.149839
-7.589187
-8.800412
3.392129
3.220107
-9.078213
2.891050
3.442811
5.671773
-0.637222
4.369657
3.647599
-2.948064
0.676586
-1.413917
-2.736886
0.992459
0.982912

olunmus

=0.519836eV. Bu

oldugunu

gostarir.

-1.23378679
1.12625007
-1.23378679
1.12625007
1.12625007
-1.23378735
-1.23378735
1.12625007
-0.38036534
-0.38036534
-1.53217913
0.77144844
-0.08480901
-0.08480901
1.07566503
1.07566503
0.55494209
2.01097247
-1.02011645
-1.31567278

interpretasiyasi.

zonanin

iso  nanokompozitin kegirici
Nanokompozitin
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EppMo =

-0.66354639
-0.66354673
1.69649002
1.69649002
1.69649002
1.69649002

-0.66354704

-0.66354724

-0.38397900
0.95602100

-1.04897900
1.62102100

-1.94663401

-0.61663401
0.05336599
1.38336599

-0.92397900

-0.48663401

-0.07663401
1.49602100

i m
(L)

am T

X1

1)
123 gt

b

m B

L

-1.09908805
-1.09908805
-1.09908805
-1.09908805
1.26096705
1.26096705
1.26096705
1.26096705
2.63470800
2.63470800
2.63470800
2.63470800
-1.66198900
-1.66198900
-1.66198900
-1.66198900
2.63470800
-1.66198900
-1.66198900
2.63470800

s

| ASE%  piw e
L

"

24

054

0

molekulyar diaqrami

qiymati:

Eg5 =

€ MO ~ €YTMO
material
mohkamliyi

-91.042701eV
Evimo = €ga = -91.562537eV. PVDF+Als nanokompozitin
b= &ymmo =91.562537eV.



1 .
n= —(EABMO - gYTMO) =0.259918a.v. diisturu ilo hesablanir.

2
n <1eV oldugundan PVDF+Als nanokompoziti yumsaq
material hesab olunur. &agmo Menfi isarali olduguna goro
PVDF+Als  nanokompoziti  elektrofildir.Nanokompozitin
stabilliyi

disturu  ilo  hesablanir.  Epypp,n, - PVDF+AIs
nanokompozitinin, E, - Al2-nin, Ec - Co-nin, E, - H2
molekulunun va Eg - Fz-nin tam enerjisidir. Epyppia, = -
2711.6071413 av., E,, =-482.1626203 av. E; = -
76.0153893 a.v., E, = -1.1770491 av., Eg = -198.7541458

a.v. oldugundan AE(PVDF + Alg) =-231.0634917 a.v.
AE(PVDF +Alg) <0 oldugundan PVDF+Als nanokompoziti
stabildir. PVDF+Als nanokompozitinin siialandiracagi fotonun
dalga iizunlugu A = 2391nm olar. Atomlarin hesablanmis
effektiv yiiklori osasinda Als nanohissaciyinin, PP+Als va
PVDF+Als nanokompozitlorinin  molekulyar diaqramlari

qurulmusdur. Diaqramlarda rabito uzunluglarin qiymatlori
Angstremlorls verilmisdir(Sakil 19.2, 19.4, 19.6).

13
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(R 7]
| ag A 537 ease Lun 7.5

0.5

N ’ N 1N LR
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Sokil 19.5. PVDF+Alg nanokompoziti Sokil 18.6. PVDF+Alg
nanokompozitinin molekulyar diagrami
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Natica. Aluminium nanohissaciyi va onun PP+Als, PVDF+Als
nanokompozisiyalart SFN metodu ilo kompiiterdo todqiq
olunmusdur. Aluminium nanohissaciyi Vo onun
nanokompozisiyalarmin orbital enerjilori, ionlasma potensiali,
tam elektorn enerjisinin giymatlori, nanohissaciya vo onun
nanokompozisiyalarina daxil olan atomlarin effektiv yiiklori
hesablanmigdir.  Hesablamalarin  noaticolori  gostorir ki,
aluminium nanohissaciyi  vo onun PP+Als, PVDF+Als
nanokompozisiyalar1 yumsaq, elektrofil vo stabil kegirici
materiallardir.

20. Silisium nanohissaciyinin modellasdirilmasi vo compiiter
tadqiqi

Silisium nanohissaciklorinin nanoelektronikada,
nanofotonokada Vvo nanobiotexnologiyada genis tothiq
olunmag: istigamlarinds elmi todqiqat islori aparilir. Buna gora
do silisium  nanohissaciklorinin  elektron  qurulusunun
kvantmexaniki metodlarla &yronilmasinin boyiik ohamiyyati
vardir[39, 34]. Silisium nanohissaciyinin elektron qurulusu va
xassolori Sixliq funksionali nozariyyasi (SFN) metodu ilo
Oyronilmisdir. Hesablanmis ¢; - orbital enerjilorinin giymatlori

osasinda silisium nanohissaciyinin tam enerjisini, ionlagma
potensialinin qiymatini, elektrik kegiriciliyini, méhkamliyini vo
S. todqiq etmok olar. Hesablamalar zamani g atom orbitallari
olaraq Si atomundan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, 3S-, 3px-, 3py-,
3pz-, orbitalindan istifado edilmisdir. Atom orbitallar1 kimi
Gauss funksiyalarindan istifade olunmusdur.

Si12 nanohissaciyi iiciin kompiiter hesablamalari

Molumdur ki, nanohissaciklorin qurulusu vo xassalori
nanohissacikds atomlarin say1 va dlgiisii ilo miioyyan olunur. N
sayda atomdan ibarat olan nanohissaciyin 6l¢iisii (15.1) diisturu
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ilo mityyon olunur[34]. N=12 sayda silisium atomundan ibarat
nanohissaciyin  (15.1) diisturu ilo hesablanmis  olgusii
D=0,77nm alinir. Hesablamalar zaman1 har Si atomundan 9
olmaqla 108 atom orbitalindan istifade  edilmisdir.
Nanohissaciyin 14*12 =168 sayda elektronu on asagi enerjili
84 enerji saviyyasini doldurur. Sakil 19.1-do Sii2 nanohissaciyi

ticlin secilmis foza qurulusu verilmisdir.

Tam enerji
Elektronlarin kinetik enerjisi

Virial sorti (-V/T)

=-3433.4192150 (a.v.)

=2.0151

=3381.396057347(a.v.)

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstremla)

Z Atomu

14
14
14
14
14
14
14
14
14

O©Coo~~NOoOOThs, WNBE-

=
o
H
N

11 14
12 14

=

Yiiki

-0.013897
0.013920
0.013906

-0.013932
0.013897

-0.013892
-0.013900
0.013914
-0.013935
0.013902
-0.013895
0.013911

X
-1.27374441
-1.27374441
-1.63440515

0.25404241
0.83758641
-0.32953075
1.78180102
1.78178236
0.25401981
2.14245624
0.83758594
-0.32952756

y
0.35983980
2.57980685
1.46980427
1.46979398

-0.32617946
-0.32616923
2.57980614
0.35983060
1.46983390
1.46981979
3.26581967
3.26583799

zZ

-0.11973150
-0.11973150
1.76871439
-1.28687491
-0.11971153
1.76875685
1.76869690
1.76873191
2.93585662
-0.11973150
-0.11973150
1.76871328

i
Sakil 20.1. Siz2 nanohissaciyinin vizual modellori

Noticalorin interpretasiyasi. Sii2 nanohissaciyinin 168
elektronu on asagi enerji saviyyasindan baslayaraq saviyyalords
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yerlosdirilir.  Elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
soviyyanin eneryisi &g = €4 =-2.156103eV Vo on agagi bos
molekulyar orbitalin enerjisi 1Ss €xgpp = €55 = -1.397206eV.
fonlagsma potensialin qiymati: lp = - &gy =2.156103eV [15].

Qadagan olunmus zonanin qiymoti  Eagvo — Evimo =

. 1 .
0.758897¢V. Mohkemlik 77=§(8ABM0—8YTMO) diisturu  ilo

hesablana  bilor.  Beloliklo 7= 0.379449V. n<1leV
oldugundan Sii2 nanohissaciyi yumsaq material hesab olunur.
Epgmo Monfi isaroli olduguna goro Siiz  nanohissaciyi
elektrofildir. Si12 nanohissaciyinin stabilliyi
AE(Sij,) = Eg, —6-Eg ~ disturu ilo  hesablanir. Burada
AE(Si;,) Siiz nanohissaciyinin stabilliyini miioyyon edon
parametrdir. AE(Si;,) >0 oldugda material qeyri stabil,
AE(Si;,) <0 oldugda material stabil hesab olunur. Eg; - Si2

nanohissaciyinin, Eg -Siz —nin hesablanmig tam enerjisidir.
Eg, =-3432.305143368a.v., Eg; -572.0917415a.v. oldugundan

AE(Sij,) =-0.868766a.v. AE(Si,)<0 oldugundan Si12

nanohissaciyi stabildir vo Sii2 nanohissaciyinin siialandiracagi
fotonun dalga tizunlugu A =1638 nm olar.

Natica. Silisium nanohissaciyi SFN metodu ilo kompiiterdo
todqiq olunmusdur. Nanohissaciyi orbital enerjilori, ionlagsma
potensiali, tam elektorn enerjisinin
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giymatlori, nanohissaciyo daxi olan

atomlarin
hesablanmigdir.
noticalori  gostarir

effektiv

yiklori
Hesablamalarin
ki,  silisium

nanohissaciyi yumsaq, elektrofil vo

stabil kegirici
nanohissaciyinin

materiallardir.

Sii2
stialandiracagi

fotonun dalga tizunlugu A =1638 nm-

dir.
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Sakil 20.2. Siy, nanohissaciyinin
molekulyar diaqram1

21. Fiillerenin modellasdirilmasi, geyriemprik va
molekulyar dinamika metodu tadqiqi

Fiillerenin vizual modeli (Sakil 21.1) asasinda geyri empirik
metodla aparilmis kompiiter hesablamalarin naticolri asagida

verilmisdir:

Tam Enerji

Electronic Kinetic Energy

Virial sorti (-V/T)

Orbital enerjilor(eV)
-301.206862 -301.199121
-300.926440 -300.925260
-300.900482 -300.896185
-300.874060 -300.870896
-300.849861 -300.837823
-300.832635 -300.818635
-300.793129 -300.785050
-300.753985 -300.751255
-300.730801 -300.727737
-300.718037 -300.709949
-300.704932 -300.688798
-300.509337 -300.495734
-33.936119 -33.240696
-31.903940 -31.898881
-30.609546 -30.594557
-28.970777 -27.397196
-27.324567 -26.577048

= 2.0067

-301.139369 -301.125562
-300.921661 -300.918489
-300.893122 -300.890023
-300.868315 -300.866587
-300.837062 -300.833442
-300.815043 -300.799668
-300.782509 -300.776620
-300.749357 -300.743804
-300.724397 -300.719032
-300.707912 -300.706983
-300.531414 -300.519542
-300.468983 -300.329779
-33.232188 -33.199355

-31.864938 -31.809193

-29.011613 -28.989563

-27.382537 -27.371556

-26.566795 -26.524145

167

-2244.026659758 (a.v.)
= 2229.006081245 (a.v.)

-300.926552
-300.913707
-300.886054
-300.861893
-300.832808
-300.794223
-300.775908
-300.737137
-300.718253
-300.705673
-300.511605
-300.303304

-31.929804
-30.633585
-28.984648
-27.333668
-26.510271



-24.573329
-24.336271
-22.397626
-20.888377
-18.868272
-17.804473
-17.287662
-15.984204
-15.562520
-14.636145
-14.035536
-13.802158
-12.993716
-11.608986
-11.538079
-11.211829
-10.483316
-7.497366
-5.438873
2.198036
3.954433
7.036408
9.222298
10.291763
11.627418
14.955687
16.224519
17.437301
19.337548
19.495611
20.223163
21.683481
23.029529
23.245401
23.748692
26.577258
26.751213
27.261043
28.599862
28.798431
29.022152
31.360882
32.200420

-24.519028
-24.307338
-21.410410
-20.884008
-18.843766
-17.801207
-17.237489
-15.618388
-15.530449
-14.605726
-13.895335
-13.785371
-12.968648
-11.600500
-11.520562
-11.200366
-7.640657
-7.465322

-5.407673

2.261633

6.965293

7.140795

9.240294

10.357622
11.634351
14.961405
17.388522
18.514975
19.367243
19.503763
20.243678
21.691267
23.047170
23.264195
25.639513
26.640296
26.763926
27.284386
28.615998
28.806757
29.031513
31.415632
32.723503

-24.509547
-24.294330
-21.396771
-20.875296
-18.807296
-17.773580
-16.471459
-15.603391
-15.502932
-14.596749
-13.877224
-13.767062
-12.960582
-11.584349
-11.273890
-10.534298
-7.633648
-7.429183
-5.384205
2.274268
6.971869
7.160633
9.278164
10.392446
11.969737
14.964444
17.398893
18.527114
19.386943
19.509389
20.282873
21.704316
23.055871
23.273646
25.651055
26.659049
27.009721
27.291515
28.634159
28.884811
29.083582
32.101802
32.750020

-24.486930
-22.415625
-21.386900
-20.847200
-18.803624
-17.765149
-15.994314
-15.577761
-14.680175
-14.132679
-13.839163
-13.745173
-12.955889
-11.580584
-11.255047
-10.507930
-7.608807
-7.410152
-5.379228

-24.477937
-22.406141
-20.912870
-20.241805
-17.809424
-17.296279
-15.992250
-15.574952
-14.672707
-14.124690
-13.825122
-13.689637
-11.660326
-11.543663
-11.244823
-10.495844
-7.594392
-7.400602
-5.360008

3.926137 3.933651
6.976987 6.990186
7.208387 9.204135
9.311869 10.289328

11.562409
12.032184
16.177546
17.408842
18.545629
19.439660
20.159985
21.605966
21.710307
23.070399
23.724407
25.734660
26.702545
27.074457
27.307009
28.635106
28.929665
29.128825
32.121873
32.801342

ATOMLARIN YUKLBRI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstrem)

Z Atomu

Yiiki
(Malliken)

X

y
168

11.575417
12.055945
16.216483
17.419466
19.321905
19.483504
20.191983
21.669869
21.736038
23.105828
23.727666
26.567941
26.712232
27.099948
27.368634
28.698091
28.990683
31.350422
32.192495
32.825399
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0.002444
0.010547
-0.003457
-0.004738
0.004305
0.002242
-0.012459
-0.011629
0.003888
-0.001743
-0.002060
-0.004584
0.004209
-0.000489
-0.000421
-0.001089
-0.002189
-0.003241
-0.000940
-0.001644
-0.000705
0.008763
0.014463
0.008614
-0.001575
-0.001054
-0.000963
-0.000957
-0.003813
-0.000712
-0.012743
-0.011563
-0.001351
-0.000878
0.014238
0.007536
-0.002883
-0.002454
0.002008
0.002511
0.004611
-0.001803
-0.002497
0.000718
-0.000205
0.002400
-0.002801

-6.49839900
-6.49839900
-5.28598400
-4.07357100
-4.07357100
-5.28571800
-7.55610100
-8.20991600
-7.55669000
-7.40211000
-5.13168200
-3.16986000
-2.26620900
-2.26594700
-3.16936500
-3.82321600
-5.13124600
-6.18914200
-7.40043700
-8.70872800
-8.55219200
-7.89917000
-6.99690100
-5.93885500
-4.63133000
-3.57320500
-2.66956300
-2.01566800
-3.82369000
-3.01655600
-3.16952100
-4.38204800
-5.43993100
-5.28563800
-4.07393400
-3.01458600
-2.36106100
-1.86140200
-2.01590300
-2.66939800
-4.63176400
-5.93967300
-6.99764500
-6.74763100
-7.40152100
-6.49818000
-6.49853400

5.82487300
7.22500000
7.92498900
7.22500200
5.82497700
5.12473100
5.39226800
6.52504700
7.65785800
8.79065100
9.05772900
7.92495000
7.22493100
5.82544200
5.12471400
3.99228400
3.99225100
3.55977200
4.26002600
6.52534500
5.39300700
4.26013600
3.55979300
3.12753400
3.12847200
3.56024600
4.26063800
5.39310400
9.05760900
7.65849000
8.79079500
9.49090800
9.05876000
7.92622600
5.82418000
5.39260200
6.52627900
6.52599700
7.65704300
8.78972100
9.92340200
9.92338400
9.49133100
9.05880500
7.92617700
7.22657200
5.82657400
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1.45692200
1.45692200
1.45692200
1.45692200
1.45692200
1.45692200
0.64825290
0.14837700
0.64878100
-0.15975660
0.64878240
0.64878340
-0.15948260
-0.15891440
0.64920950
0.14909390
0.64839110
-0.15994150
-0.16036040
-1.15973500
-1.96846000
-1.46840700
-2.27622600
-1.46781000
-1.96797800
-1.15903600
-1.96654000
-1.46682300
0.14925090
-4.08359300
-3.27469400
-3.27458000
-4.08329300
-4.89168200
-4.88837500
-4.08007700
-3.58267200
-2.27492800
-1.46729500
-1.96745100
-1.96668800
-1.46737700
-2.27604400
-3.58397600
-4.08357200
-4.89209500
-4.89241000

12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100



-0.002625 -7.90152600 8.79082400 -1.46776300 12.01100
0.011415 -3.57379000 9.49042800 -1.15841300 12.01100
-0.000207 -6.18965000 9.49056700 -0.15951970 12.01100
0.008800 -4.07486600 7.22408500 -4.89032900 12.01100

57
58
59
60

48 6 -0.003819 -5.28621000 5.12623000 -4.89231300 12.01100
49 6 -0.001691 -3.16921500 4.26089500 -3.27444200 12.01100
50 6 0.000083 -4.38091400 3.56163600 -3.27555900 12.01100
51 6 -0.002230 -5.43842300 3.99490900 -4.08428100 12.01100
52 6 -0.003495 -6.74706700 3.99265100 -3.58386500 12.01100
53 6 -0.002732 -7.40007900 5.12611000 -4.08283700 12.01100
54 6 0.001755 -8.30180800 5.82504000 -3.27631700 12.01100
55 6 0.000199 -8.30334400 7.22498500 -3.27722400 12.01100
56 6 0.000691 -8.55499700 7.65799900 -1.96751300 12.01100

6

6

6

6

Soakil 21.1 Fiillerenin vizual modellari

Molekulyar dinamika metod ilo Cgo fiillerenin tadqiqi

Ceo fiillerenin miixtalif temperaturda zamandan asili
olaraq todqiqi asagidaki naticalori verir:
1.0-dan baglayar 0.001 addimu ils 1ps godor zaman miiddatinda
temperaturun  T=10K giymotindo  aparilmis  kompiiter
hesablamasi naticasinda miioyyan olunur ki, Ceo fiillerena daxil
olan karbon atomlarmin hoyocanlanmasi bas verdiyino
baxmayaraq, 6z stabil formasini saxlayaraq vo heg bir firlanma
harokati miisahido olunmur.
2.0-dan baglayar 0.001 addimu ilo 1ps gador zaman miiddatinda
temperaturun  T=300K qiymatindo aparilmis  kompiiter
hesablamasi naticasindo miioyyan olunur ki, fiillerena daxil
olan karbon atomlarimin hoyacanlanmasi bas verir, 6z stabil
formasin1 saxlayaraq vo saat oqrobinin oksi istigamatindo
firlanma horokoati miisahido olunur.
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3.0-dan baglayar 0.001 addimu ilo 1ps gador zaman miiddatinds
temperaturun  T=300K giymatindon bdyiikk qiymatlorda
aparilmis kompiiter hesablamalari naticasinds asagidakilar
miiayyoan olunur:

T=1000K  fiillereno  daxil = olan  karbon  atomlar1
hoyacanlanmasinin miitoharrikliyi artir, sathin deformasiya
olumasina baxmayaraq, fiilleren 6z stabil formasinm saxlayaraq
Vo saat aqrabinin oksi istigamotinds firlanma miisahids olunur.
T=2000K, fiillereno daxil olan karbon atomlar1 temperaturun
artmasi naticasindo atomlarin hayocanlanmasi miitoharrikliyi
daha artmis olur, sothin deformasiya olunmasi aydin hiss
olunmagla, bu nanohissacik 6z stabil formasini saxlayaraq veo
saat aqrabinin oksi istigamotinds firlanma miisahids olunur.

4. Temperaturun daha yiiksok T=6000K giymatindo aparilmis
hesablamalar tosdiq edir ki, Ceo fiilleren yiiksok temperatura
davamli oldugunu gostarir.

Sakil 21.2 Fiillerenin molekulyar metodu (HyperChem vo NanoEngineer-1)
ilo aparilmis hesablamalardan sonra alinmis vizual modellori

5.Temperaturun daha yiiksok T=50000K qiymatinds iso
hesablamalar gdsarir ki, Ceo fiillerenin qurulusunun dagilmasi
miisahidos olunur.

22. Qrafenin modellasdirilmasi geyriemprik va molekulyar
dinamika metodlar il tadqiqi

Qrafen - karbon atomunun ¢oxatomlu tobagasi olub va
atomlar diizgiin altibucaqli heksoqonal qurulus omolo gatirir.
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Bu material 6ziiniin unikal keyfiyyatlori ilo forglonir. Qrafen
elektrik coroyanimi kegirir vo soffafligi ilo diqgeti calb edir.
Soffafliq xiisusiyyotino goro bir sira materiallarin, mosalon,
sensor displeylorin yaradilmasi iiclin oavozsizdir. Belo hesab
edilir ki, qrafenin tezliklo elektronika sonayesindo genis
totbigine baslanacaqdir. Kegmis sovet alimlori Konstantin
Novoselov vo Andrey Qeym grafenin sintezi vo tadqiqi {igiin
apardiglar1 elmi islorina goro 2010-cu ilds Fizika sahssinds
Nobel miikafati almislar.

Hal-hazirda grafenin dyranilmasi ti¢lin alimlar nazari va
tocriibi todqiqatlar aparirlar. ABS-1n Kolumbiya universitetinin
alimlori iki elektrod arasinda yerlosmis grafen tobagoli 16vha
ilo radio dalgalar1 gobul etmok gabiliyyatino malik olan an kigik
Olgilii elektron qurgu yaratmislar vo onlarin istifadssi
reallagdirilmaga baslanilmisdir.  Golocokds belo nanodlgiilii
radiogobuledicilor miixtalif simsiz vericilorin torkib hissalori
ola bilor vo onlarin radio signallar1 emal edon elektron
sexmlorin torkibinds islomasi imkanlar1 arasdirilir. Bu iso
nanodlgiilii grafen radiogobuledicilorinin mobil telefonlarda
totbiq olunmasina imkan veracakdir. Bundan olavs rus alimlori
grafen osasinda planar heteraquruluslu materiallarin sintezi va
alinmasinin yeni metodlarini islayirlor vo belo qrafen osash
heteraquruluglar miixtolif isiq stialandirici qurgularin torkib
hissasi olacaqdir. Qrafen maraqli zona qurulusuna malikdir.
Onun kegirici zonasi valent zona ilo 6 noqtado Kasisir. Bu iso
onun ¢oxlu elektron xassalorino malik olmasina imkan verir.
Qrafen mosamosi olmayan yarimkegiricidir. Bununla yanasi
kerici zona ilo valent zonasimin toxunma noqtalorinds sonlu
energetik  mosoma yaranir, yoni qrafen kicik mosamali
yarimkegirici kimi 6zunu aparir. Bu iso kvant guxura oxsar
olaraq qrafenin planar heteraqurulusa malik olmast ilo
olagodardir vo asagi temperaturlarda bu energetik mosamonin
energetik baryer kimi isifado olunmasina imkan verir.

Yuxarida sadalan maraqli xassolorini nazors alaraq
grafenin  vizual ~modellosdirilmasi  vo  kvantmexaniKki
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metodlarla 6yronilmasi aktualdir. Molumdur ki, miiasir dovrda
geyri empirik kvantmexaniki, yarim-emprik, molekulyar
dinamika va s. metodlart miirokkeb nanosistemlarin elektron va
atom quruluslarinin riyazi modellosdirilmoasindo genis totbiq
olunur.

Hal-hazirda  yuxaridaki metodlar1 realizasiya edon
kifayot Qgodor ¢oxlu sayda miiasir kompiiter proqramlari
hazirlanmisdir va istifads olunur. Modellosdirms {igiin elm va
tohsildo istifado olunan HeperChem vo NanoEngineer-1
programlaridaha miinasibdir. Hesablamalar bu
programlar(demo va free versiyalari istifado olunmusdur) tatbiq
olunmaqgla aparilmigdir. Qrafenin Sokil 21.2-doki vizual
modellori qurulmusdur:.

Sokil 22.1. Qrafenin vizual modellori

Qrafen iiciin aparilmis kompiiter hesablamalari

Tam Enerji =-2179.373268204 (a.v.)
Electronic Kinetic Energy = 2309.163341155 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 1.9438

Orbital enerjilor(eV)

-292.773450 -292.704793 -292.683824 -292.619940 -292.355195
-292.266994 -292.236813 -292.155093 -292.102887 -292.092299
-292.087174 -292.052549 -292.049106 -291.358565 -291.251096
-291.159577 -291.155355 -291.146650 -291.108632 -291.106573
-291.095484 -291.054110 -290.984442 -290.938619 -290.930428
-290.924163 -290.884309 -290.873735 -290.831259 -290.824492
-290.806333 -290.719285 -290.718185 -290.706437 -290.694457
-290.646516 -290.625905 -290.604031 -290.586639 -290.447995
-290.444033 -290.402706 -290.245743 -290.227782 -290.087473
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-289.898222
-289.232229
-289.037413
-288.849206
-20.684934
-18.985473
-17.756457
-16.654695
-15.549190
-14.350466
-13.084739
-12.232949
-11.046613
-9.713055
-9.127592
-8.284635
-7.343735
-6.822965
-6.373185
-5.843034
-5.328186
-4.892665
-4.419840
-4.028295
-3.477706
-2.889969
-2.425559
-1.630971
-0.738170
-0.248189
1.653647
5.468393
6.659557
7.923707
9.877148
11.902286
12.700826
13.570879
14.349242
14.856749
15.322412
15.963715
16.452025
17.123386
17.766696
18.386986
19.170328

-289.865969 -289.819692
-289.134433 -289.119210
-289.013672 -288.976238
-288.819615 -21.212922
-19.803156
-18.643819
-17.263154
-16.193579
-15.103655
-13.803709
-12.660000
-11.642484
-10.907577

-20.009939
-18.872503
-17.412327
-16.516442
-15.482744
-14.028093
-12.854110
-11.868261
-10.987891
-9.665075
-8.846323
-8.148183
-7.255040
-6.811950
-6.277489
-5.659933
-5.140439
-4.809928
-4.242064
-3.783638
-3.420211
-2.701717
-2.398627
-1.417570
-0.706683
-0.007091
2.799856
5.633572
6.847332
7.961485
9.976431
11.977364
12.967760
13.663481
14.468700
14.902643
15.468451
15.997688
16.608042
17.197833
17.841526
18.633543
19.422946

-9.498095
-8.630215
-7.901460
-1.142924
-6.770504
-6.064315
-5.575812
-5.107073
-4.747203
-4.198858
-3.769701
-3.300633
-2.697233
-1.923561
-1.255316
-0.608270
0.369195
4.270771
5.738465
6.956445
8.308866
10.471446
12.188782
13.205904
13.732878
14.570214
15.009378
15.672260
16.112615
16.711872
17.270718
17.914788
18.719780
19.706918

-289.8069
-289.0750
-288.9712
-21.07535
-19.582007
-18.296089
-17.252593
-15.963288
-14.919049
-13.620650
-12.383546
-11.398736
-10.627995
-9.389856
-8.529009
-7.529473
-7.064360
-6.473078
-6.025156
-5.472049
-4.997737
-4.733031
-4.063475
-3.687738
-3.274071
-2.596353
-1.798672
-1.193432
-0.435386
0.900279
4.395735
6.355027
7.049145
9.128790
11.403624
12.219639
13.277038
13.803839
14.700232
15.050957
15.778911
16.207842
16.797135
17.512852
18.003716
18.907797
19.998175

174

73 -289.388697
19 -289.040179
93 -288.964596

9 -20.797792
-19.046662
-18.192875
-17.085644
-15.613003
-14.830886
-13.325003
-12.372571
-11.293114
-10.332886

-9.203797

-8.454713

-7.507155

-7.044499

-6.428887

-5.959462

-5.349245

-4.936510

-4.538105

-4.048222

-3.629573

-2.917640

-2.484298

-1.756769

-0.753015

-0.266416

0.964658

4.776053

6.572904

7.791427

9.392827

11.636161
12.537593
13.418332
14.120961
14.788637
15.266966
15.829448
16.361640
17.016704
17.673866
18.253752
19.127916
20.144673



20.725650
21.971288
22.592925
23.419322
24.545060
25.252814
26.778117
27.918085
29.888737
31.531358

20.821643
22.083659
22.852501
23.632042
24.876778
25.537634
27.074788
28.345617
30.023296
32.686214

ATOMLARIN YUKLSRI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstremloa)

20.456302 20.631646
21.365793 21.851247
22.309149 22.380137
23.192393 23.309051
23.939866 24.106054
25.070266 25.197155
26.223362 26.515578
27.323450 27.614612
29.309761 29.494876
31.163322 31.360389
Z Atomu Yiiki
16 -0.059702
2 6 -0.127621
3 6 -0.003749
4 6 -0.017751
56 0.116607
6 6 0.085909
76 -0.019748
8 6 -0.062147
9 6 -0.119864
10 6 0.047712
11 6 -0.196298
12 6 0.028606
13 6 -0.183188
14 6 0.047254
15 6 -0.111376
16 6 -0.063169
17 6 0.053538
18 6 0.047248
19 6 -0.009541
20 6 0.017272
21 6 -0.023389
22 6 0.011457
23 6 -0.008894
24 6 0.042784
25 6 0.056040
26 6 -0.020489
27 6 -0.024268
28 6 0.072948
29 6 0.111713
30 6 0.044313
31 6 0.045774
32 6 0.059268
33 6 0.076446

X
-5.68814512
-4.47543842

4.01451261
-0.83714320
-5.68921377
-3.26385830
-6.89802804
-5.68157865
-4.46752357
-3.26159614

-2.04636822
-0.83287572

0.38694570
1.55371139
2.76009770
3.97930943

-5.68436028
-4.47654780

-3.26385291
-2.05096483

-0.84083631

0.36897935

1.57325027

2.78819959

3.99613890

5.21139194

-6.90080971
-4.47756748
-5.68942798
-2.05198419

0.37097384
-0.84019484

2.79397013

y
-6.36427827
-7.06443482
-4.96028006
-4.96494126
-2.16338587
-0.76448433

1.34061169
3.43858471
4.13630828
3.43582514
4.13315824
3.42873227
411918511
3.45210298
4.16286710
3.47321672
2.03811266
1.33818366
2.03572845
1.33287110
2.03212038
1.33772010
2.04548899
1.35028898
2.05721483
1.36169399
-0.05988225
-0.06257049
-0.76248557
-0.06598424
-0.06614454
-0.76678780
-0.05527956

175

21.064066
22.187221
22.967257
23.756370
24.956127
25.637575
27.206677
28.714471
30.802550
32.890266

z
0.67177541
0.67177541
0.68264420
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.66292123
0.66291447
0.66744813
0.66479854
0.66389057
0.66096364
0.66000434
0.67177541
0.67177541
0.66958004
0.67404722
0.67184137
0.67337171
0.67045807
0.66926859
0.66895714
0.66776727
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67118978
0.67177541
0.67087718

Kiitlasi

12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100



34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
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0.081148
-0.025853
0.102514
0.088407
0.073026
0.057026
0.042245
0.076169
0.042174
0.123194
0.050683
-0.057870
-0.027359
-0.016415
0.047733
0.049236
-0.012240
0.017359
0.025232
-0.016523
0.006770
-0.133870
0.051537
-0.218093
0.030098
-0.204272
0.030953
-0.112741
-0.057212
-0.004190
-0.007049
-0.006113
-0.004976
-0.001639
-0.019109
-0.000443
-0.000270
-0.019061
-0.001377
-0.005061
-0.005738
-0.004367
0.000884
0.003077
0.057822
0.011065
-0.018031

1.58473412
5.21946355
4.00977538
-3.26385830
-4.47590870
-0.83900610
-2.05090396
1.58669325
0.37424931
4.01077300
2.79956739
5.22419378
-6.90113102
-6.90113102
-4.47590870
-5.68814512
-3.26276164
-2.05029113
0.37572194
1.58895158
2.80159877
5.22666116
-3.26276164
-2.04990936
-0.83714320
0.37573056
1.59039194
2.80359318
4.01649802
2.75055690
0.38927481
-2.04381819
-4.46465451
-6.61581169
-7.83226109
-7.83718785
-7.83643846
-7.83643846
-6.62345255
-4.47543842
-2.05013167
0.37572987
2.80358917
4.95182069
6.16252129
6.15854959
6.14355290

-0.76114803
-0.04291221
-0.74951001
-2.16411025
-2.86388788
-2.16401277
-2.86440977
-2.16139867
-2.86311194
-2.15434101
-2.85939227
-2.85357310
-2.86333372
-4.26370665
-4.26413937
-4.96402439
-4.96455015
-4.26452997
-4.26469324
-4.96347440
-4.26168079
-4.25877629
-6.36423966
-7.06448025
-6.36462219
-7.06487760
-6.36353266
-7.06392181
-6.36362829

5.24280328

5.19918247

5.21314957

5.21628273

3.98044136

1.88246833
-0.59802347
-2.32333372
-4.80370665
-6.90427827
-8.14443482
-8.14448023
-8.14486947
-8.14391940
-6.90359629
-4.79780155
-2.31193288

1.90707868
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0.67118688
0.66358873
0.67087385
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67175038
0.67425408
0.67036818
0.67531349
0.67150547
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67721376
0.67720726
0.68239656
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67496635
0.68265853
0.68585051
0.67966691
0.65412117
0.66533349
0.65941853
0.67862681
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67177541
0.67915686
0.68356890
0.68212777
0.68659159
0.66925313
0.66215613

12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
12.01100
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800



81 1 -0.001556  4.90812792 4.02430304 0.65971767 1.00800
82 1 -0.000623 6.15785835 -0.57752829 0.66267724 1.00800

Naticalorin interpretasiyasi. Qrafenin 392 elektronu on asagi
enerji  saviyyasindon  baslayaraq  iki-iki  saviyyalords
yerlosdirilir.  Elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
Saviyyanin eneryisi oks isara ilo ionlasma potensialinin

giymatine borabordir: lp=- &4 = 0,738170eV. Qadagan
olunmus zonanin qiymstini hesablamaq iiciin monfi isarali an
yuxart orbital enerji ilo &4, =-0.007091eV miisbot isarali on
asagl orbital enerjinin &4, = 0,369195eV forqi tapilir:
E193— €19, = 0,376286eV. Bu iso onun elektrik keciriciliyina

malik  olmasmmi  tosdiq edir. Qrafenin  mohkomliyi

n:l(gABMO—gYTMO) diisturu ilo hesablana bilor. Burada

2
Epmo - on asagl bos molekulyar orbitalin enerjisi, &yryo -

elektronlar torofindon tutulmus an yuxari tutulmus molekulyar
orbitalin enerjisidir. &pgyo = €157 = -0,706683eV. &0 =
&6 = -0,738170eV. Beloliklo 7= 0,015744eV. 75 <1eV

oldugundan qgrafen yumsaq material hesab olunur. Eektron
sixliginin paylanmasi ise asagidaki kimidir:

L

Sakil 22.2. Qrafenin elektron sixligiin paylanmasi
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Qrafenin temperatura davamliligini NanoEngineer-1 progami
vasitosilo molekulyar dinamika metodu ilo temperatur vo
zamandan asili olaraq todqiq etmok mogsadilo temperaturun
T=300K, 1000K, 2000K, 5000K, 10000K, 11000K, 12000K,
13000K, 14000K, 15000K, 20000K giymatlari ti¢iin, zamanin
1ps giymatinds, 0-dan baslayaraq 0,001ps addimi ilo 1ps gadar
zaman miiddotindo kompiiter hesablamalar1 aparilmigdir.
Alinmis naticalor osasinda qrafenin tam enerjisinin attocoul
vahidi ilo verilmis giymatlorinin temperaturdan asililiq grafiki
(Sakil 22.4.) qurulmusdur. Aparilmis kompiiter todqiqatlarinin
naticalori bunu demoays imkan verir ki, qrafen yiiksok
temperatura davamli olub vo onun qurulusunun dagilmasi
T=15000K giymatindo miisahide olunmaga baslayir,
T=16000K giymatinds iss artiq qrafenin qurulusunun dagilmasi
aydin miisahido olunur vo T=20000K giymsatinds isa onun
qurulusunun tamam dagilmast miisahido olunmusdur, bu hala
uygun qrafenin tam enerjisinin zamandan asililiq qrafiki
qurulmumsdur(  Sokil 22.5). Goriindilyli kimi tam enerji
zamandan asili olaraq doyisir. Stabil quruluslarda iso tam
enerjinin giymoati zamandan asili olaraq demok olar Ki,
doyismir. Sokil 22.6-da T=2000K temperaturdaki stabil
qurulusun tam enerjisinin zamandan asililifi verilmigdir.
Noaticalor Cadval 22.1. va Cadval 22.2. -do verilmisdir.

Temperaturun miixtalif giymatlorinds vo zamanin 1ps
giymatinds, 0-dan baslayar 0.001 addimi ilo 1ps gadar zaman
miiddatindo grafenin  NanoEngineer-1 proqrami vasitasilo
aparilmis hesablamalardan sonra alinmig  vizual modellari
Cadval 22.2. —do verilmisdir
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Sakil 22.4. Qrafenin tam enerjisinin zamandan asililiq qrafiki(T=20000K)
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Sakil 22.5. Qrafenin tam enerjisinin zamandan asililiq qrafiki(T=2000K)

179



Codval 21.1. Qrafenin tam enerjisinin temperaturdan asili hesablanmig
giymotlori
Sira T E
N-si | (temperaturun K ilo | (attacoul)
verilmis qiymotlori) | lattacoul=10"8 coul
1 300 1.33770
2 1000 3.71546
3 2000 7.11364
4 5000 17.3054
5 10000 29.4025
6 11000 32.0124
7 12000 32.3742
8 13000 33.5636
9 14000 35.0732
10 15000 36.2183
11 16000 39.6897
12 | 20000 47.1242

Cadval 22.2.

Sira
N-si

Qrafenin vizual modellari

T=5000K T=10000K T=11000K
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T=12000K T=13000K T=14000K
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23. DNT-nin modellasdirilmasi vo kompiiterds tadqiqi

DNT ¢ip texnologiyast kegan asrin 90-c1 illarindon yeni
texnologiya kimi siiratlo inkisaf etmoys baslamigdir. Bu
texnologiyanin fundamental vo tatbiqi tibbds, biologiyada va
hotta elektronikada oynayacagi miihiim rolu nazors alaraq bu
sahodo genis todqiqatlara basladilar vo hal-hazirda da bu
tendensiya siirotlo davam edir. DNT ¢iplorinin yaradilmasinin
nozori osaslart sado vo aydindir. Bunlar ikiqgat spiral strukturlu
DNT molekulunun formalasmasina oasaslanir. Komplementarliq
prinsipino osaslanaraq bir gat polinukleotid zoncirindon alinir
vo DNT molekulunun strukturunu tokrar edir. DNT ¢ipi sahasi
1 sm? olan 16vhadir va burada miioyyan edilmis sira ilo gofoslor
var vo Qofaslorin hor birindo bir gat polinukleotid zonciri
yerlosir. Bu polinukleotid zancirlorin say1 1 milyondan ¢ox ola
bilir vo hor bir zoncirin uzunlugu 10 — 1000 nukleotid
ardicilliginin - uzunluguna borabor olur. Son zamanlari
mikroelektronkanin ehtiyaclarini nazors alaraq DNT ¢iplarinin
daha somorali sintezini hayata kegiran tisul tapilmisdir. Bu iisul
ultrabondvsoyi stialarla litografiya texnologiyasina osaslanir.
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Bu texnologiya vasitssilo 16vha iizoarinds oligonukleotidlori
sintez etmok olur. Sonradan oliqonukletid ardicilligi bioloji
DNT molekulu ila hibridlasdirilorok lazim olan informasiyani
ozlinds saxlayir. DNT ¢iplarinin unikal xassslorindoan istifads
edorok onlrin  vasitasilo genomun oxunmasinda, analiz
edilmasindos, mutasiyalarin askarlanmasinda istifado edirlor.
Bundan bagsqa DNT ¢iplari mikroelektronikada informasiya
dasicist kimi ovozsiz materiallardir. Genis totbiq sahalorina
malik olan DNT ¢iplorinin, xiisusilo onun nano tortibdo
yaradilmis formalariin alimasi nanotexnologiyanin oan miithiim
naliyatlorindon biridir. Osas komponenti oliqonukleotid olan
DNT g¢iplarinin bioloji DNT molekullar: ilo hibridlosdirilmasi
zamant DNT-nin hansi energetik halda olmasi miihiim rol
oynayir. Energetik vaziyyatlorindan asili olaraq oligonukleotidoa
hibridloson DNT molekullar1  spesifik DNT ¢iplorinin
alinmasma sorait yaradir. Buna ggro do model tacriibalords
DNT molekulunun energetik saviyyslorinin miiayyan edilmasi,
yoni onun temperaturdan asili olaraq Oyronilmasi miihiim
ohamiyyat kasb edir.

DNT-nin kompiiterds hesablanmasi

171 atomdan ibarot DNT-nin qurulmus vizual modeli
asasinda temperatura damamligini todqiq etmok ti¢iin zamanin
t=1,...,2ps (1ps=10'2 san.) qiymetlorindo DNT-nin tam
enerjisinin temperaturun [-80°C , +120°C] pargasinda
hesablanmis qiymatlori Cadval 22.1-dos verilmisdir vo DNT-nin
tam enerjisinin temperaturdan asililiq qrafiki qurulmusdur(
Sokil 22.5). Sokil 22.3 vo 22.4-do iso temperaturun sorhad
giymatlorindos  DNT-nin aparilmis hesablamalardan sonra
alinmig formalar1 verilmisdir.

Naticalorin  interpretasiyasi.  Temperaturun  verilmis
giymatlorinde DNT-nin vizual models osaslanan formasinda
cox cilizi doyisiklik bas verir(Sokil 22.3, Sokil 22.4). Bunla
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yanast Sokil 22.5-don goriindiiyli kimi temperaturn armasi ilo
DNT-nin tam enerjisinin ¢ox kigik xotti doyigsmasino sobob
olur. Temperaturun T=193,4K vo T=393,4K qiymatlorins
uygun DNT-nin tam enerjilori forqi Esgsax — E1934k=0,64354
attacoul borabardir. Hesablamalarin naticalori gostorir ki, DNT-
nin temperatura davamli nanomaterial kimi galocokds miixtalif
elektron ¢iploards genis totbiq oluna bilor.

Sokil 22.1. DNT-nin Xat, boru, kiira va galomlorls, hacmi, silindir formali
vizual modellori
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Sokil 23.2. T=193K, t=1, ..., 2 ps

Codval 23.1. DNT -nin tam enerjisinin temperaturdan asili hesablanmis

giymotlori
Sira N-si T E
(temperaturun C va K ila (attacoul)
verilmis giymatlori) lattacoul=1018
coul
1 -80 193,4 5,08587
2 -73 200,4 5,13524
3 -63 210,4 5,20618
4 -53 2204 5,27706
5 -43 2304 5,34797
6 -33 240,4 5,41863
7 -23 250,4 5,48943
8 -13 260,4 5,56026
9 -3 2704 5,63103
10 7 280,4 5,70183
11 17 290,4 5,77272
12 27 300,4 5,84327
13 37 3104 5,91450
14 47 3204 5,98516
15 57 330,4 6,05577
16 67 3404 6,12652
17 77 350,4 6,19712
18 87 360,4 6,26839
19 97 370,4 6,33934
20 107 380,4 6,41007
21 117 3904 6,48069
22 120 3934 6,50224
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Sokil 23.3. T=393K, t=1, ... , 2 ps

T

Sakil 23.4. DNT-nin tam enerjisinin temperaturdan asililiq qrafiki

24. Fe304 nanohissaciyin modellasdirilmasi, geyriempirik va
SFN metodlar il tadqiqi

Fe3O4 hissaciyi ii¢iin kompiiter hesablamalarin naticalari

u

Saokil 24.1. FesO,4 hissaciyinin modellari

Tam enerji =-4041.460231944 (a.v.)
Elektronlarin kinetik enerjist = 4016.484721383 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 2.0062

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Z Atomu Yiikii  Koordinatlari(Angstremlo)
X y z
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3 26 0.325387 -0.71883092 -1.20489795 -0.58858283
5 26 0.260842 1.07250870 1.32842848 -0.58858283
7 26 0.375242 -1.61448609 1.32842848 0.96277123
4 8 -0.203110 2.86384836 1.96175480 -0.58858283
2 8 -0.137197 -2.51014091 1.96175466 2.51412561
6 8 -0.449784 -0.71883092 0.69510205 -0.58858283
18 -0.171380 -0.71883092 -3.10489795 -0.58858283

Naticalorin interpretasiyasi. FesOs4 nanohissaciyinin 110
elektronu on asagi enerji saviyyasindon baslayaraq iki-iki
soviyyalorda yerlosdirilir. Elektronlar torofindon tutulmus on

yuxart saviyyanin eneryisi o = &s5 =-4.17087eV, on asagi
bos molekulyar orbitalin enerjisi €50 = 56 =-0.97548eV-dir.
fonlasma potensialimin qiymati: lp =- &;; =4.17087¢V. Qadagan
olunmus zonanin qiymati: €xgmo — Eymo =3-1953%V. Bu iso
FesO4 nanohissaciyinin dielektrik material oldugunu gostarir.

: 1 : .
Mohkamlik 7 = E(gABMO — &m0 ) diisturu ilo hesablana bilor.

n =1.597695eV. 1 >1eV oldugundan Fe3O4 hissaciyi mohkom
material hesab olunur. &xgpyo Menfi isaroli olduguna goro
FesOa4 hissaciyinin elektrofildir. FesOs hissaciyinin stabilliyi
AE(Fe;04) =Eg 0, —3/2-Eg,, —2-Eg, diisturu ilo
hesablanir. Burada AE(Fe;O,) Fe;O, hissaciyinin stabilliyini
miioyyan edon parametrdir. Eg, 5 - Fe;0, hissaciyinin, E, -
Fe2 molekulunun, E, - O2 molekulunun tam enerjisidir.
Ere 0, = -4041.460232a.v., Eg, =-2497.061118 a.v. vo
Eo, =-147.0186422a.v.
oldugundan AE(Fe;O,) =-1.831270805 a.v. AE(Fe;O,) <0

oldugundan Fe,0, hissaciyi stabildir vo siialandiracagi fotonun
dalga uzunlugu 389nm-dir.
Tam enerji =-3916.861115183 (a.v.)

Elektronlarin kinetik enerjist = 3978.165287900 (a.v.)
186



Virial sorti (-V/T)

= 1.9846

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

3 26 -14.246023 -0.71883080 -1.20489800 -0.58858280
526 2.588963 1.07250900 1.32842800 -0.58858280
7 26 0.257804 -1.61448600 1.32842800 0.96277130
4 8 -3.898432 2.86384800 1.96175500 -0.58858280
2 8 6.001310 -2.51014100 1.96175400 2.51412600
6 8 2.822991 -0.71883080 0.69510180 -0.58858280
18 -2.526635 -0.71883080 -3.10489800 -0.58858280

SFN metodu ilo alinms naticalorin interpretasiyasi. Fe3Os
nanohissaciyinin 110 elektronu on asagi enerji soviyyasindon
baslayaraq iki-iki soviyyalordo yerlosdirilir.  Elektronlar

torofinden tutulmus on yuxari saviyyanin eneryisi &0 = &ss =-
5.222873eV, on asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi €50 =
55 =-3.302946€V. lonlagsma potensialinin giymati: lp = - &5 =

5.222873eV. Qadagan olunmus zonanin qiymoti
Epmo — Evimo  =1.919927eV. Bu isa FesOs hissaciyinin

kegriciliyo malik material oldugunu gostorir. Mohkomlik

0.9599635eV. 77 <1eV oldugundan Fe3Os yumsaq material

hesab olunur. &agmo
hissaciyinin elektrofildir. FesOa4 hissaciyinin stabilliyi
AE(Fe;0,) =Er o, —3/2-Ep, —2-Eg,
diisturu ilo hesablanir. Burada AE(Fe;O,) Fe,0, hissaciyinin
edon parametrdir.  Eg, Fes0,
hissaciyinin, Eg, - Fe2 molekulunun, E; - O2 molekulunun
Ereo, = -3916.861115av. Er, = -
Vo Eo, =-147.0186422a.v.

monfi isaroli olduguna goro FesO4

stabilliyini  miiayyan

tam enerjisidir.

2383.11261a.v. oldugundan

187



AE(Fe,0,) = -45.90849206 a.v. AE(Fe,0,) <0 oldugundan

Fe,0, hissociyi stabildir vo siialandiracagi fotonun dalga
uzunlugu 647nm-dir.

PE+Fe304 kompozitinin geyriempirik metodu ils tadqiqi

PE+Fe3Os4 kompoziti {iglin hesablamalarin naticasi
asagidaki kimidir:

H "0 H
- H i H
H € pe wooe
H
0
Fe ~Ee
o 0
Sokil 24.2. PE+Fe;04 kompozitinn modeli

Tam enerji =-4195.614252574 (a.v.)
Elektronlarin kinetik enerjisi = 4169.080644763 (a.v.)

Virial sorti (-V/T)

2.0064

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstremlo)

Z Atomu

OCoOFRFRONDNOTW

26
26
26

PRRPRRPRPO O DX ®C0 0

Yiiki

0.221864
0.396874
0.440870
-0.133419
-0.302241
-0.450579
-0.173012
-0.127867
-0.125944
-0.126555
-0.129205
0.062335
0.063709
0.064090
0.063678
0.066935

X
-0.71883081
1.07250881
-1.61448598
2.86384847
-2.51014081
-0.71883081
-0.71883081
-1.54767764
-1.54767764
3.35384016
3.35384016
-0.61237020
-2.48298507
-2.48298507
-0.61237020
2.41853273

y
-1.20489825
1.32842819
1.32842819
1.96175451
1.96175436
0.69510175

-3.10489825
9.04889686
10.38889686
-5.27674196
-3.93674196
8.50889686
8.50889686
10.92889686
10.92889686
-3.39674196

188

zZ
-0.58858277
-0.58858277
0.96277130
-0.58858277
2.51412567
-0.58858277
-0.58858277
2.42726981
2.42726981
-0.18115233
-0.18115233
2.42726981
2.42726981
242726981
242726981
-0.18115233



17 1 0.059319 4.28914760 -3.39674196 -0.18115233
18 1 0.061512  4.28914760 -5.81674196 -0.18115233
19 1 0.067638 2.41853273 -5.81674196 -0.18115233

Naticalorin interpretasiyasi. PP+Fe3Os tiglin elektronlar
torafindon tutulmus on yuxari saviyyonin eneryisi & yo=&71 =

-4.276877eV, an asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi &gy0
=&, = -1.031582eV-dir. PE+Fe304-nn ionlagsma potensialinin
giymati: lp =- ¢,, = 4.276877eV. Qadagan olunmus zonanin
giymati &5 g &y 1 1 =3.245295eV. Bu iso PE+Fe3Os
nanohissaciyinin  dielektrik material oldugunu  gostorir.
M&hkomlik n=%(sABMo—ewMo) diisturu ilo hesablana bilor,
n = 1.6226475eV. n >1eV oldugundan PE+Fes0s kompoziti

mohkom material hesab olunur. &,gyo Manfi isarali olduguna

gora PE+Fe304 kompoziti elektrofildir. PE+FesOas-nin stabilliyi
AE(PE +Fe,0,) =Epe,ro0, —3/2-E, —2-E, —2E. —4E,,

diisturu ilo hesablanir. Burada AE(PE + Fe;O,) PE+Fe,0, -nin
stabilliyini miioyyon edon parametrdir. Burda Epg, o, - PE+
Fe,0, kompozitinin, Eg, - Fez molekulunun, E, - O2
molekulunun tam enerjisidir. Epg, o, =-4195.614253a.v., Eg,
=-2497.061118a.v. Vva E, =-147.0186422a.v., Ec2 = -
74.31543142a.v. EHZ = -1.111298185a.v. oldugundan

AE(PE +Fe,0,) = -7.354428599a.v. AE(PE + Fe,0,)<0
oldugundan PE+ Fe;0, kompoziti stabildir vo siialandiracag:
fotonun dalga uzunlugu 383nm-dir.

PP+Fe304 kompoziti geyriempirik metodu ils tadqiqi
PP+Fe30s4 kompoziti ii¢iin hesablamalarin naticasi
asagidaki kimidir:
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Tam enerji

Elektronlarin kinetik enerjisi
Virial sorti (-V/T)

2.0064

-4272.767473206 (a.v.)
4245582457078 (a.v.)

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z
326 0.261135 -0.71883081 -1.20489825 -0.58858277
5 26 0.615520 1.07250881 1.32842819 -0.58858277
7 26 0.201480 -1.61448598 1.32842819 0.96277130
4 8 -0.003467 2.86384847 1.96175451 -0.58858277
2 8 -0.315370 -2.51014081 1.96175436 2.51412567
6 8 -0.448761 -0.71883081 0.69510175 -0.58858277
18 -0.303261 -0.71883081 -3.10489825 -0.58858277
12 6 -0.138630 8.51584371 0.48424481 -0.67000387
13 6 -0.048884 7.69075372 0.80795842 0.33500160
14 6 -0.184007 6.25768203 0.30129728 0.33500160
17 6 -0.185366 -4.81611987 -2.12209505 2.22530372
18 6 -0.055321 -4.81611987 -0.60209505 2.22530372
22 6 -0.145122 -5.97659391 0.06790495 2.22530372
10 1 0.061976 9.53407886 0.84424089 -0.67000387
15 1 0.058220 8.16260646 -0.13665478 -1.48000828
16 1 0.058269 5.74384760 0.66463457 -0.55497604
11 1 0.060629 5.74385879 0.66462665 1.22498893
8 1 0.071052 6.25768203 -0.78870272 0.33500160
19 1 0.062028 -3.78845661 -2.48542442 2.22530372
20 1 0.064991 -5.32994310 -2.48542442 3.11529105
21 1 0.064454 -5.32995429 -2.48543234 1.33532608
91 0.061409 8.04399097 1.42885801 1.14500601
23 1 0.076720 -3.88081243 -0.06209505 2.22530372
24 1 0.060087 -5.97659391 1.14790495 2.22530372
25 1 0.050223 -6.91190135 -0.47209505 2.22530372
. . N
2 I ¢
ke Y&
. s
Sakil 24.3. PP+ Fes0, kompozitinin modellari
Naticalorin interpretasiyasi.. PP+Fe3Os kompoziti iigiin

elektronlar torafindon tutulmus an yuxari soviyyanin eneryisi
Eytmo = €79 = -5.691933eV, on asagi bos molekulyar orbitalin
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enerjisi & gyo = &g = -1.686084eV-dir. PE+FesOs-nn ionlagma
potensialinin giymeti: lp = - &, = 5.691933eV. Qadagan
olunmus zonanin qiymoti: €xgma Eytm 4.005849 eV. Bu
iSo PP+Fe304 nanohissaciyinin dielektrik material oldugunu
gostorir. Mohkomlik n:%(gABMO ~&mo) diisturu il hesablana
bilor. 7= 2.0029245eV. 7 >1eV oldugundan PP+Fe304

kompoziti méhkom material hesab olunur. &,y Manfi isarali
olduguna gora PP+Fe304 kompoziti elektrofildir. PP+Fe304-nin
stabilliyi

AE(PP +Fe,0,)=Epp o0, —3/2-Eg, —2-E, —3E;, —6E,
diisturu ilo hesablanir. Burada AE(PP + Fe;0,) PP+Fe;0, -nin
stabilliyini muiayyan edon parametrdir. Burda Egp,r o - PP+
Fe,0, kompozitinin, Eg, - Fez molekulunun, E, - O2
molekulunun tam enerjisidir. Epp, g o, = -4272.767473206 a.v.,
Er, =-2497.061118a.v. vo E, =-147.0186422av., E. = -
74.31543142a.v. E,, =-1.111298185a.v.  oldugundan
AE(PP +Fe,0,) = -10.19221781 a.v. AE(PP+Fe,0,)<0

oldugundan PP+ Fe;0, kompoziti stabildir vo siialandiracagi
fotonun dalga uzunlugu 310nm-dir.

PVDF+Fez04-kompozitinin geyriempirik metodu ils tadqiqi

PVDF+Fe3sOs kompoziti {i¢lin  hesablamalarin  naticasi
asagidaki kimidir:

. 5 §
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Sokil 24.4. PVDF+Fe304 kompozitinin modellori
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Tam enerji

Elektronlarm kinetik enerjist
Virial sorti (-V/T)

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

-4585.237555872 (a.v.)
4553.564713821 (a.v.)

2.0070

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

326 -0.044281 -0.33982217 -1.65970845 -0.58858283
5 26 0.362541 1.45151745 0.87361798 -0.58858283
7 26 -0.022477 -1.23547735 0.87361798 0.96277123
4 8 -0.170771  3.24285710 1.50694431 -0.58858283
2 8 -0.132051 -2.13113217 1.50694416 2.51412561
6 8 -0.439970 -0.33982217 0.24029155 -0.58858283
18 -0.373194 -0.33982217 -3.55970845 -0.58858283
8 9 -0.088807 -4.15269551 -2.66940452 3.28947167
9 6 0.111137 -4.15269551 -1.33940452 3.28947167
10 6 0.062755 -2.99222147 -0.66940452 3.28947167
12 9 0.014467 -2.99222147 0.66059548 3.28947167
14 9 -0.041044 2.65341911 -2.63717550 -1.30512450
15 6 0.153986 2.65341911 -1.30717550 -1.30512450
16 6 0.038823 3.81389315 -0.63717550 -1.30512450
17 9 0.085074 3.81389315 0.69282450 -1.30512450
1 1 0.104648 -5.08800295 -0.79940452 3.28947167
13 1 0.129774 -2.05691403 -1.20940452 3.28947167
18 1 0.150039 4.74920059 -1.17717550 -1.30512450
19 1 0.099352 1.71811168 -0.76717550 -1.30512450

Naticalorin interpretasiyasi. PVDF +Fe3Os4 kompoziti {igiin
elektronlar torofindon tutulmus on yuxari soviyyonin eneryisi
Evtmo = €57 = -1.387321eV, on asag1 bos molekulyar orbitalin
= &g = 4.135264 eV-dir. PE+Fe304-nn ionlagma
potensialinin  giymati: &, = 1.387321eV. Qadagan

enerjisi € ugvo
|p =-
olunmus zonanin qiymoti: €xgmo EyTm < 9.522585 eV. Bu

iSo PVDF+Fe304 nanohissaciyinin dielektrik material oldugunu
gostorir. Mohkomlik n:%(gABMO —&mmo) diisturu ilo hesablana

bilor. = 2.76129V. 7 >1eV oldugundan PVDF+Fes304
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kompoziti moéhkom material hesab olunur. &agyo miisbat

isaroli olduguna goro PVDF +Fe3Os4 kompoziti nuklefildir.
PVDF +Fes0s-nin stabilliyi

AE(PVDF +Fe;0,) =Eg o, —3/2-Eg, —2-Eg —

—2Ec, —2E, —2Eg

diisturu ilo hesablanir. Burada AE(PVDF+Fe;O,) PVDF +
Fe;0, -nin stabilliyini mioyyan edon parametrdir. Burda
Ere.reo, - PVDF +Fe;0, kompozitinin, Eg, - Fe2 molekulunun,
Eo, - O2 molekulunun tam enerjisidir.

Epvor.re,0, = “4585.237555872 a.v., Eg, =-2497.061118a.v.,

Eo, =-147.0186422a.v., E, =-74.31543142a.v.,

E,, =-1.111298185a.v., E¢ =-195.9593201a.v. oldugundan

AE(PVDF +Fe,0,) = -2.836495241a.v. AE(PVDF + Fe,0,) <0
oldugundan PVDF + Fe,0, kompoziti stabildir va
stialandiracagi fotonun dalga uzunlugu 225 nm-dir.

(Fez0a4)a nanohissaciyi ii¢iin qeyriempirik metodu ils
aparilmis kompiiter hesablamalari

L
T S¢ L &
¢« % &
(¥
Sokil 24.5. (Fes04)s nanohissaciyinin modellori
Tam enerji =-17006.475048856 (a.v.)
Elektronlarm kinetik enerjis1 =16111.129899656 (a.v.)
Virial sarti (-V/T) = 2.0556
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ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z

2 26 8.103589 -2.18272690 1.20178927 0.81345214
3 26 -6.495435 -0.39138728 -1.33153716 0.81345214
4 26 8.087120 -3.07838207 -1.33153716 2.36480620
8 26 -10.055823 2.59416560 -0.48707637 0.81345214
9 26 8.266756 -0.39138728 3.73511571 0.81345214
10 26 8.032069 -2.69276497 -2.49512990 5.21506766
17 26 -9.250667 3.35561746 2.52071876 0.81345214
18 26 -9.114149 2.69820758 3.45043331 0.81345214
19 26 -10.055119 1.83271351 5.89845020 0.81345214
20 26 1.813498 0.16621231 -2.95070500 6.33101601
21 26 -12.006181 5.37513838 0.88872553 0.81345214
24 26 8.221089 -1.75107318 -3.61249781 7.95210000
13 8 -1.999639 4.47107340 -0.78240179 0.81345214
14 8 -1.549261 1.91147102 1.28603618 0.81345214
15 8 5.997986 -3.26714204 -3.17965137 6.89182684
16 8 3.955593 -0.83711596 -2.34087500 4.83721557
7 8 5997722 -3.97403689 -1.96486334 3.91616058
18 3.958151 -2.18272690 -0.69821073 0.81345214
58 5998520 -2.18272690 3.10178927 0.81345214
6 8 -1.992295  1.39995238 -1.96486349 0.81345214
11 8 3.955163 -0.04419425 5.60312454 0.81345214
22 8 -1.999965 6.27920307 2.55985300 0.81345214
23 8 -1.999055 4.79976380 3.75540146 0.81345214
12 8 0.148228 1.05275931 2.50043331 0.81345214
25 8 -0.018898 -0.23500439 -4.04534406 9.01237334
26 8 -1.999712  1.16954044 -3.56053473 7.82481666
27 8 -1.999603 4.34365586 4.40043329 0.81345214
28 8 -1.999578 3.70962129 6.19377574 0.81345214
Naticalarin  interpretasiyasi. (FesO4)s nanohissaciyinin 440
elektronu on asagi enerji soviyyasindon baslayaraq iki-iKi

saviyyalords yerlogdirilir. Elektronlar tarafindon tutulmus on yuxari
soviyyonin eneryisi &yyo = €90 = -30.1724eV, on asagr bos

molekulyar orbitalin enerjisi  Epgyo = &, = -29.750167eV.

fonlagma potensialimin qiymoti: I, = - &,5 = 30.1724eV. Qadagan

olunmus zonanmn qiymoti &agpmo —Eymo = 0.422233eV. Bu iso
(FesO4)s nanohissaciyinin kegriciliyo malik material oldugunu
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: 1 .
gostarir. Mohkemlik 77 = E(5 ABMO — 5\mv|o) diisturu ilo hesablana

bilor. 77 = 0.2111165eV. 77 <1eV oldugundan (FesOs)s  yumsaq
material hesab olunur. &gy Menfi isarali olduguna goro (FesOs)a

nanohissaciyinin elektrofildir. (FesO4)s nanochissaciyinin stabilliyi
AE((Fe3O4)4):E(F9304)4 —4-(3/2-EFez +2'E02) disturu ilo

hesablamir. Burada AE((Fe;0,),)  (Fe;0,),  hissaciyinin
stabilliyini miiayyon edon parametrdir. E(Fe304)4 - Fe;0, hissaciyinin,
EFez - Fez molekulunun, E; - Oz molekulunun tam enerjisidir.
E(F6304)4 =-17006.47505a.v., Eg, =-2383.1126lav. Vo Eq, =-

147.0186422 a.v. oldugundan AE((Fe;0,),)= -1531.650254 a.v.
AE((Fe;0,),) <0 oldugundan (Fe;0,), nanohissaciyi stabildir.

€;

(Fe;0,), nanohissaciyi ii¢iin SFN metodu ilo aparilmig
kompiiter hesablamalrin naticalari

Tam enerji =-16939.972913162 (a.v.)
Elektronlarm kinetik enerjist =16091.156546124 (a.v.)
Virial sarti (-V/T) =2.0528
ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Z Atomu Yiikii Koordinatlari(Angstremla)

X y z
2 26 0.213519 -2.18272700 1.20178900 0.81345210
326 -10.170670 -0.39138730 -1.33153700 0.81345210
4 26 8.160734 -3.07838200 -1.33153700 2.36480600
8 26 -11.999238 2.59416600 -0.48707630 0.81345210
9 26 6.065779 -0.39138730 3.73511600 0.81345210
10 26 11.999418 -2.69276500 -2.49513000 5.21506800
17 26 -11.058836 3.35561700 2.52071900 0.81345210
18 26 -10.948800 2.69820800 3.45043300 0.81345210
19 26 -12.050793 1.83271400 5.89845000 0.81345210
20 26 14.035147 0.16621230 -2.95070500 6.33101600
21 26 -12.007550 5.37513800 0.88872560 0.81345210
24 26 15.991908 -1.75107300 -3.61249800 7.95210000
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13 8 -1.999990 4.47107300 -0.78240180 0.81345210
14 8 -1.999462 1.91147100 1.28603600 0.81345210
15 8 5998316 -3.26714200 -3.17965100 6.89182700
16 8 6.003779 -0.83711600 -2.34087500 4.83721600
7 8 5.997687 -3.97403700 -1.96486300 3.91616100
18 -0.183084 -2.18272700 -0.69821070 0.81345210
58 5968923 -2.18272700 3.10178900 0.81345210
6 8 -1.998139  1.39995200 -1.96486300 0.81345210
11 8 0.024644 -0.04419425 5.60312500 0.81345210
22 8 -1.999957  6.27920300 2.55985300 0.81345210
23 8 -1.999828 4.79976400 3.75540100 0.81345210
12 8 -2.015536  1.05275900 2.50043300 0.81345210
25 8 5.995241 -0.23500440 -4.04534400 9.01237300
26 8 -2.023167 1.16954000 -3.56053500 7.82481700
27 8 -2.000002 4.34365600 4.40043300 0.81345210
28 8 -1.999945 3.70962100 6.19377600 0.81345210

Naticalorin interpretasiyasi. (FesOs)s nanohissaciyinin 440
elektronu on asagi enerji soviyyasindon baslayaraq iki-iKi
saviyyalorda yerlosdirilir. Elektronlar torafindon tutulmus on

yuxart saviyyanin eneryisi o = €29 = -24.153743eV, on
asagl bos molekulyar orbitalin enerjisi Epgyo = €y = -
23.742201eV. lonlasma potensialmin qiymoti: lp = - £y =

24.153743eV.  Qadagan  olunmus  zonanin  giymati
Epamo — Eytmo = 0.411542eV. Bu iso (FesOas)s nanohissaciyinin

kegriciliyo malik material oldugunu gostorir. Mohkomlik

0.205771eV. n <1eV oldugundan (Fe3O4)s yumsaq material
hesab olunur. epxgyo Monfi isarsli olduguna goro (FesOa4)s

nanohissaciyinin  elektrofildir.  (FesOs)4  nanohissaciyinin

diisturu ilo hesablanir. Burada AE((Fe;0,),) (Fe;0,),
hissaciyinin stabilliyini miioyyon edoan parametrdir. Eg. o), -
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Fe;0, hissaciyinin, Eg, - Fez molekulunun, E, - O2

molekulunun tam enerjisidir.
Ere,0,), =-16939.97291a.v,, E, =-2383.11261a.v. vo

Eo, = -148.1418541av. oldugundan AE((Fe;0,),) =-

1456.162421a.v. AE((Fe;O,),) <0 oldugundan (Fe;0,),
nanohissaciyi stabildir.

25. ZnS nanohissaciyi va onun nanokompozisiyalarinin
modellasdirilmoasi vo tadqiqi

ZnS nanohissaciyi ligiin geyriempirik metodla ilo aparilmig
kompiiter hesablamalrin naticalori

b . &‘» "
: | ©
Sakil 25.1. (ZnS)4 nanohissaciyinin modellori

-8601.822530176 (a.v.)
8556.068336418 (a.v.)
2.0053

Tam Enerji
Elektronlarin kinetik enerjis1
Virial sorti (-V/T)

ATOMLARIN YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiiki Koordinatlari(Angstrem)

X y z
116 -0.228518 2.86114728 2.29915486 0.38667600
2 16 -0.045481 -5.00236341 2.29915486 0.38667600
3 16 -0.228290 -1.07060807 -4.51084512 0.38667600
4 30 0.139867 -1.07060807 -2.24084512 0.38667600
5 30 0.140752 -3.03648573 1.16415488 0.38667600
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6 30 0.140286 0.89526960 1.16415488 0.38667600
7 16 -0.015268 -1.07060807 0.02915488 0.38667600
8 30 0.096650 -1.07060807 0.02915488 -1.88332400

Naticalorin interpretasiyasi. ZnS nanohissaciyinin 184
elektronu on asagi enerji saviyyasSindon baslayaraq iki-iKi
soviyyalords yerlosdirilir. Elektronlar torafindon tutulmus on

yuxari saviyyanin eneryisi &yyo = &9, =-3.351554€eV, on asagi
bos molekulyar orbitalin enerjisi &pgyo = &93 = 3,105533eV vo
ionlagma potensialinin qiymoti: lp = - g,= 3.351554eV.
Qadagan olunmus zonanin qiymoti: &agmo — Evimo =

5.563311eV. Bu isa ZnS nanohissaciyinin dielektrik material
olmasimmi  gostorir.  ZnS  nanohissaciyinin  moéhkamliyi

n=;(sABMo—€Ymo) diisturu ilo hesablana  bilor. 77 =

2.7816555eV. 7 >1eV oldugundan ZnS nanohissaciyinin
mohkom material hesab olunur. ¢,5,, = &3 =3,105533eV on

asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi miisbat olduguna goro
ZnS nanohissaciyinin - nuklefildir.  ZnS  nanohissaciyinin
nanohissaciyinin stabilliyi

AE(Zn,S,) =Bz 5, —2-Ez, —2-Eg  diisturu ilo hesablanir.
Burada AE(Zn,S,) ZnsSs-in stabilliyini mioyyan edon
parametrdir. AE(Zn,S,) >0 oldugda material qeyri stabil,
AE(Zn,S,) <0 oldugda material stabil hesab olunur. E,, s, -

ZnS nanohissaciyinin, E,, - Znz molekulunun, E, - Sz
molekulunun tam enerjisidir. E,, s = -32876,58817 a.v., E,, =
-3514,638404 a.v., vo Es; = -785,9793878 a.v. oldugundan
AE(Zn,S,) =-0,586947106 AE(Zn,S,) <0 oldugundan ZnS

nanohissaciyi  stabildir vo siialandiracagi fotonun dalga
uzunlugu A = 224nm-dir.
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PP+ZnS — nanokompoziti ii¢iin geyriemprik metod ila
kompiiter hesablamalar

Tam Enerji

Elektronlarin kinetik enerjis1

Virial sorti (-V/T)

-8833.114488824 (a.v.)
8787.562501669 (a.v.)

2.0052

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstremls)

Z Atomu

(o202 o]

5
6
7
10
11
12
13
14
15
16
17
22
23
24
9
4
1
18
19
20
21
2
3
8
25
26

=W WwwE e
S R=ReR=Ro R Ko

e i S S S S i o W o W N4

Yiiki

-0.142234
-0.046700
-0.184028
-0.154807
-0.277781
-0.066403
0.136975
0.127700
0.193185
0.040785
0.001045
-0.144408
-0.046194
-0.183840
0.068982
0.063471
0.068284
0.063275
0.057741
0.054981
0.068110
0.059260
0.054835
0.058130
0.055433
0.074203

X
0.40965570
-0.41543430
-1.84850600
8.41356600
12.69393000
6.27342200
7.34349400
10.55375000
8.41356600
8.41356600
7.34347100
18.52340000
17.69831000
16.26524000
-2.36234000
-2.36232900
-1.84850600
16.26524000
18.05154000
19.54163000
15.75141000
-0.06219703
1.42789100
0.05641846
18.17016000
15.75140000

y
0.24305990

-4.38633700

z

-0.67000390 12.01100
0.56677350 0.33500160 12.01100
0.06011234 0.33500160 12.01100

0.31090700

1.66697900 0.31090700

1.66697900
0.91032110
0.91032110
-2.11633700
0.15366270
0.91033760
0.48424480
0.80795840
0.30129730
0.42344960
0.42344170
-1.02988800
-0.78870270
1.42885800
0.84424090
0.66462670
1.18767300
0.60305600
-0.37783970
-0.13665480
0.66463460

b

-3.39601300
-1.54255300
0.31090700
0.31090700
0.31090700
2.16434700
-0.67000390
0.33500160
0.33500160
-0.55497600
1.22498900
0.33500160
0.33500160
1.14500600
-0.67000390
1.22498900
1.14500600
-0.67000390
-1.48000800
-1.48000800
-0.55497600

32.06400
32.06400
32.06400
65.37000
65.37000
65.37000
32.06400
65.37000
12.01100
12.01100
12.01100
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800
1.00800

. k
B e §
(v

Sakil 25.2. PP+(ZnS)4 nanokompozitinin modellari
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Noticalorin interpretasiyasi. PP+(ZnS)4 nanokompozitinin
tigiin elektronlar torofindon tutulmus on yuxari saviyyanin

eneryisi &ymyo=&116 = -3.316548 eV, on asagi bos molekulyar
orbitalin enerjisi &£,gyo = &117 = 1.439883 eV vo ionlagsma
potensialinin qiymoti: lp = - &0 = 3.316548eV. Qadagan

olunmus zonanin qiymoti: &xgpmo — Eymmo =4.756431eV. Bu iso
PP+ZnS nanohissaciyinin dielektrik material olmasini gostarir.

PP+ZnS nanohissaciyinin moéhkomliyi 77 = ;(5ABM0 — &m0 )

disturu ilo hesablana bilor. 7= 2.3782155eV. 7 >1eV
oldugundan PP+(ZnS)s nanokompoziti méhkom material hesab
olunur. ©n asagi bos molekulyar orbitalin enerjisi &agyo
miisbat olduguna gora PP+(ZnS)s4 nanokompoziti nuklefildir.
PP+(ZnS)4 nanokompozitinin stabilliyi

AE(PP +Zn,S,)=E; s —2-E; —2-Eg —3-Ec —6-E
diisturu ilo hesablanir. Burada AE(PP +2Zn,S,) ZnaSs-in
stabilliyini miioyysn edon parametrdir. AE(PP +Zn,S,) >0
oldugda material geyri stabil, AE(PP +2Zn,S,) <0 olduqda
material ~ stabil ~hesab olunur.  Epp,z, 5, - PP+ZnS

nanokompozitinin, Ez, - Zn2 molekulunun, E; - S
molekulunun, Ec =~ Co-nin vo Ey  He-nin tam enerjisidir.
Eppizn,s, = -8833.114489 a.v., E,, = -3514,638404 a.v., Eg =
-785,9793878, Ec = -74.31543142 eV vo E,; = -1.111298185

a.v. oldugundan AE(PP+2Zn,S,) = -2.2648223%V.
AE(PP +2Zn,S,) <0 oldugundan PP+(ZnS)s nanokompoziti

stabildir vo siialandiracagi fotonun dalga uzunlugu A =
261nm-dir.
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PVDF+(ZnS)4 nanokompoziti iiciin geyriemprik metod ila

kompiiterds aparilmis hesablamalar

Tam Enerji =-9251.328136920 (a.v.)
Electronic Kinetic Energy = 9249.391533990 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 2.0002

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)
X y z
29 -0.349708 1.09298400 0.44434400 0.00000000
3 6 0.138910 -1.21930400 0.43934400 -0.00000000
4 6 0.153080 -0.05882999 1.10934400 -0.00000000
59 -0.357895 -2.37111800 1.10434400 0.00000000
716 -0.473249 12.25649000 2.29915500 0.38667600
8 16 -0.499510 4.39298400 2.29915500 0.38667600
9 16 -0.509438 8.32473900 -4.51084500 0.38667600
10 30 0.561517 8.32473900 -2.24084500 0.38667600
11 30 0.572460 6.35886200 1.16415500 0.38667600
12 30 0.567904 10.29062000 1.16415500 0.38667600
13 16 -0.962108 8.32473900 0.02915497 0.38667600
14 30 0.737594  8.32473900 0.02915497 -1.88332400
16 9 -0.358103 19.02060000 0.44434400 0.00000000
17 6 0.148813 16.70831000 0.43934400 -0.00000000
18 6 0.141002 17.86878000 1.10934400 -0.00000000
19 9 -0.342729 15.55649000 1.10434400 0.00000000
6 1 0.212673 -0.05882999 2.18934400 -0.00000000
15 1 0.203628 16.70831000 -0.64065600 -0.00000000
11 0.204804 -1.21930400 -0.64065600 -0.00000000
20 1 0.210356 17.86878000 2.18934400 -0.00000000
\
| E
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Sakil 25.3. PVDF+(ZnS)4 nanokompozitinin modellari

Naticalorin interpretasiyasi. PVDF+ZnS nanokompozitinin
248 elektronu on asagi enerji soviyyasindon baslayaraq iki-iki
soviyyalordo yerlosdirilir. Elektronlar torafindon tutulmus on

yuxart saviyyonin eneryisi &ypyo = £104 = - 8.10793 eV, on
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asagl bos molekulyar orbitalin enerjisi Epgyo = &5 = -
5.173701eV vo ionlagma potensialinin qiymati: lp = - &0 =

8.10793eV. Qadagan olunmus zonanin qiymati: &xgmo — Eytmo

=2.934229eV. Bu isa PVDF +ZnS nanohissaciyinin dielektrik
material olmasin1  gostorir. PVDF+ZnS nanohissaciyinin

mohkomliyi 77 = ;(gABMO — &y ) diisturu ilo hesablana bilor.

n= 14671145%V. n>1eV oldugundan = PVDF+ZnS
nanohissaciyinin méhkom material hesab olunur. &xgpmo 9N

asagl bos molekulyar orbitalin enerjisi miisbot olduguna goro
PVDF+ZnS nanokompoziti nuklefildir. PVDF+ZnS
nanokompozitinin stabilliyi

AE(PVDF+Zn,S,)=Ez g —2-E5 -2-Eg -2-E¢ -2-Ey -2-E¢

diisturu ilo hesablanir. Burada AE(PVDF +Zn,S,) ZnaSs-in

stabilliyini miiayyan edon parametrdir.
AE(PVDF +2Zn,S,)>0 oldugda material qeyri stabil,

AE(PVDF +Zn,S,) <0 oldugda material stabil hesab olunur.
Epvorizns, - PVDF+ZnS nanokompozitinin, Ez - Zn:

molekulunun, Eg - S molekulunun, Ec  Ca-nin, Eg Fz-nin vo
Ey, Ha-nin tam enerjisidir.

Epvorizn,s, = -9251.328137a.v., E,,, =-3514,638404 a.v.,

Es, = -785,9793878, EC2 =-74.31543142¢V,

Er, =-195.9593201eV vo E, =-1.111298185a.v. oldugundan

AE(PVDF +Zn,S,) =-28.5598302eV. AE(PVDF +Zn,S,) <0

oldugundan PVDF +ZnS nanokompoziti stabildir vo
stialandiracagi fotonun dalga uzunlugu A = 424 nm-dir.
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26. Sirkonim dioksid nanohissaciyi va onun
nanokompozisiyalarinin modellasdirilmasi va tadqiqi

Sirkonim dioksid nanohissaciklorinin  genis totbiq
saholori  vardir[30]. Buna goéro do sirkonim dioksid
nanohissaciklori vo onlarin nanokompozisiyalarinin elektron
qurulusunun kvantmexaniki metodlarla dyranilmaesinin boyiik
ohomiyyati vardir[8, 15]. Sirkonim dioksid nanohissaciyi va
onun nanokompozisiyalarmin elektron qurulusu vo xassalori
Xartri-Fok-Rutan (XFR) metodu ilo &yronilmisdir. Sirkonim
dioksid nanohissaciyi vo onun PP+ZrO;, PVDF+ZrO:
nanokompozisiyalarinin tam enerjisini, ionlagsma potensialinin
giymatini, elektrik kegciriciliyini, méhkamliyini vo s. todqiq
etmak olar. Hesablamalar zamani yq atom orbitallar1 olaraq Zr
atomundan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2Pz-, 3s-, 3px-, 3py-, 3pz-, 3dx?-,
3dy?-, 3dz?-, 3dxy-, 3dxz-, 3dyz-, 4s-, 4px-, 4py-, 4pz-, 4dx>-,
Ady?-, 4dz?-, 4dxy-, 4dxz-, 4dyz-, 5s-, 5px-, 5py-, 5pz-,
C, O vo F atomlarindan 1s-, 25-, 2px-, 2py-, 2pz-, H atomundan
iSo 1s- orbitalindan istifado edilmisdir. Atom orbitallar1 kimi
Gauss funksiyalarindan istifado olunmusdur[10]. Hesablamalar
zamani Mathcad, MS Excel vo HyperChem programu istifado
olunmusdur.

ZrO2 nanohissaciyi ii¢iin kompiiter hesablamalar:

Molumdur ki, nanohissaciklorin qurulusu vo Xassslori
nanohissacikdos atomlarin say1 va dlgiisii ilo miiayyan olunur. N
sayda ZrOz — dan ibarat olan nanohissaciyin 6l¢iisii

D=2*r*3/N (26.1)
diisturu ilo hesablana bilor. Burada r=ri+2*r2, rl1 — Zr
atomunun, r2 — O atomunun kovalent radiusu, N — ZrOz-nin
sayidir. r1=0,145nm, r2=0,073 nm va N=9 olduqda sirkonim
dioksid nanohissaciyin (26.1) diisturu ilo hesablanmis 6l¢iisii
D=1,2nm almnir. Hesablamalar zamam1 hor Zr atomundan 29
olmagla 29*9=261, O atomundan 5 olmagla 5*18=90 atom
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orbitalindan istifado edilmisdir. (26.1) diisturu osasinda 351
sayda molekulyar orbital qurulmusdur. Nanohissaciyin 504
sayda elektronu on asagi enerjili 252 enerji soviyyasini
doldurur. Sokil 26.1-do (ZrO2)e tgiin secilmis foza qurulusu
verilmisdir.

Iu .2_ Py 2 _:, TiIAI:.?
y y ﬁjﬁ Cy

-
Sakil 26.1. (ZrO, ), nanohissaciyinin xatt, kiira-silindir va
kiirolorlo vizual modellori

Tam enerji

Elektronlarin kinetik enerjisi
Virial sorti (-V/T)

2.0115

-32876.588165500 (a.v.)
32503.105788184 (a.v.)

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremlo)

X y z
340 0.598598 -5.59789930 -3.25602845 4.57141363
4 40 0.604038 -4.88144756 1.56574038 2.58681135
6 40 0.544658 1.60081672 -1.59456895 1.09249355
9 40 0.555248 0.04365576 0.62811962 0.47349562
12 40 0.557386 -2.57465918 1.91757279 1.08417086
16 40 0.583131 -6.19626588 -0.56023420 3.98748188
21 40 0.597746  1.38482183 -4.15952085 2.59048731
24 40 0.615033 -0.60326842 -5.54230784 3.92755547
27 40 0.554658 -3.41814080 -5.19790998 4.57141363
10 8 -0.305858 -0.91698385 2.46106421 -0.23106174
11 8 -0.219605 -1.60751114 0.10318373 1.77855513
58 -0.296791 -4.48567155 1.08005868 0.48934009
13 8 -0.315831 -3.48652865 3.22512073 2.58806797
14 8 -0.224028 -4.14695010 0.11949550 4.04116552
15 8 -0.319458 -6.93123559 1.38531135 3.30737646
138 -0.316416 -5.59789930 -5.43916095 4.57141363
17 8 -0.320228 -6.87699465 -1.84109068 5.63233928
18 8 -0.286939 -5.91718841 -2.25867702 2.65584037
19 8 -0.148577 -0.07703159 -2.85112231 1.67176557
20 8 -0.284285 3.06128100 -3.14055177 1.62732641
78 -0.296105 1.65449015 0.43363490 1.92340257
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22 8 -0.443416  0.90946610 -6.28998514 2.54842251

23 8 -0.403699 0.67817118 -3.91265932 4.62562702
8 8 -0.288813  0.88542916 -0.90666249 -0.83773203
25 8 -0.162045 -2.31290783 -4.89681121 2.72929060
26 8 -0.288281 -1.89728567 -6.57080457 5.35210902
2 8 -0.290117 -3.55974123 -3.17068555 5.34401980

Naticalorin interpretasiyasi. ZrOz nanohissaciyinin 504
elektronu on asagi enerji saviyyasSindon baslayaraq iki-iKi
soviyyalords yerlosdirilir. Elektronlar torafindon tutulmus on
yuxarl saviyyanin eneryisi oks isara ilo ionlagsma potensialinin
giymatino barabardir: Iy = - ¢£,,= 6.538526eV. Qadagan

olunmus zonanin qiymatini hesablamaq ti¢lin maonfi isarali an
yuxar1 orbital enerji ilo ¢,5, =-6,538526, miisbat isarali on asagi

9,644059 eV. Bu iss ZrO2 nanohissaciyinin dielektrik material
olmasin1 gostorir. edir. ZrO2 nanohissaciyinin  mohkomliyi

1 . . .
n= E(gABMO ~&wo) diisturu ilo hesablana bilor. Burada &g, -

on asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi, &g -€lektronlar

torofindon tutulmus on yuxart molekulyar orbitalin enerjisidir.
Epamo = Es3= 3,105533eV.  &yrmo = és= -6,538526eV.
Beloliklo 7= 4,8220295eV. 7 >1eV oldugundan ZrO2
nanohissaciyinin  méhkom material hesab olunur. &pgyo =
&,53=3,105533eV on asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi

miisbat olduguna gora ZrO2 nanohissaciyinin nuklefildir. ZrO2
nanohissaciyinin stabilliyi

AE(Z1y0g) =Bz, — 5 Ez, —9-Eq,
diisturu ilo hesablanir. Burada AE(Zr,0,5) ZrO2-in stabilliyini
miioyyan edon parametrdir. AE(Zr,O;5) >0 oldugda material
geyri stabil, AE(Zr,O;5) <0 oldugda material stabil hesab
olunur. E,, o - ZrO2 nanohissaciyinin, E,, - Zr2 molekulunun,
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Eo, - O2 molekulunun tam enerjisidir. E, o = -32876.58817
av., Ez = -7009.498508 a.v., vo E, = -147.0186422 a.v.

oldugundan AE(Zr,Op) =-10.67709958 av. AE(Zr,0y) <0

oldugundan ZrO2 nanohissaciyi stabildir vo siialandiracagi
fotonun dalga uzunlugu A = 129 nm-dir.

PP+ (zr0,), nanokompoziti ii¢iin kompiiter hesablamalari

PP+ (zr0,), nanokompozitinin nozeri modeli kimi iki
CsHe polimeri arasinda yerlogdirilmis (2r0,), nanohissaciyina
baxilmigdir. Hesablamalar zamani har C vo O atomundan 5, H
atomundan bir, Zr atomundan 29 olmagla 393 bazis
funksiyalarindan istifado edilmigdir. Nanokompozitin 552
sayda elektronu on asagi enerjili 276 enerji Saviyyasini
doldurur. Sakil 26.2-do PP+ZrO2 nanokompoziti {igiin segilmis
nozari modelin foza qurulusu verilmisdir.

o

Sakil 26.2. PP+(Zr0, ), nanokompoziti

Tam enerji = -33108.030802107 (a.v.)
Elektronlarin kinetik enerjis1 = 32733.222157158 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 20115

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI V& KOORDINATLARI

Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremls)

X y z
340 0.630620 -5.11733838 -3.11664840 5.57830621
4 40 0.629024 -5.19863361 1.04397802 2.11111875
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6 40 0.620954 1.38380247 -1.53491604 0.60372870
9 40 0.629322 -0.37856323 0.41566167 -0.29362379
12 40 0.621285 -3.02182250 1.46774231 0.32813261
16 40 0.623773 -6.02207405 -0.71709204 4.17277707
21 40 0.631756 1.39395580 -3.76509782  2.54960869
24 40 0.632975 -0.31447251 -5.14107968 4.26974221
27 40 0.622636 -2.97011268 -4.87776322 5.57830621
10 8 -0.326982 -1.71992453 1.72795796 -1.40994106
11 8 -0.294469 -1.36486567 0.87982317 1.59566024
5 8 -0.303597 -4.34866774 -0.23360799 0.55673787
13 8 -0.323662 -4.50767023 2.86090010 1.12230064
14 8 -0.305895 -4.36919528 0.68978354  4.10126045
15 8 -0.324104 -7.19654586 0.43972706 2.73649177
18 -0.320251 -5.11733838 -5.29132671 5.57830621
17 8 -0.327317 -6.71181973 -1.68779062 6.00960645
18 8 -0.292871 -5.04591676 -2.52343748 3.48126676
19 8 -0.287712 0.27301375 -1.90168488 2.42600552
20 8 -0.329566 2.86671677 -3.06798760 1.09543231
7 8 -0.320372 1.76279253 0.54657000 0.05742369
22 8 -0.317375 0.32542311 -5.65251125 2.25991949
23 8 -0.317313 151347431 -4.01990971 4.70181639
8 8 -0.313165 -0.28636587 -1.71636275 -0.77192554
25 8 -0.286570 -2.12113395 -4.03544569 3.77185902
26 8 -0.329889 -1.34714605 -6.33218978 5.78374709
2 8 -0.314399 -3.21354622 -3.00415997 6.64848321
28 6 -0.142106 2.36873888 -10.81423945 1.13218479
29 6 -0.049198 2.36873888 -9.47423945 1.13218479
30 6 -0.186712 1.05238026 -8.71423945 1.13218479
37 6 -0.145012 -9.64067087 2.89765291 2.83169842
38 6 -0.051022 -9.64067087 4.23765291 2.83169842
39 6 -0.183894 -10.95702949 4.99765291 2.83169842
34 1 0.056446 3.30404631 -8.93423945 1.13218479
35 1 0.057283 3.30404631 -11.35423945 1.13218479
36 1 0.057409 143343144 -11.35423945 1.13218479
31 1 0.072952 1.25155942 -7.64259228 1.13218479
32 1 0.067634 0.48081618 -8.97755874 0.24219746
33 1 0.063452 0.48080373 -8.97756447 2.02216243
40 1 0.062008 -10.75785033 6.06930009 2.83169842
41 1 0.067556 -11.52859357 4.73433363 1.94171108
42 1 0.067273 -11.52860602 4.73432789 3.72167605
43 1 0.065548 -8.70536344 2.35765291 2.83169842
44 1 0.057145 -10.57597831 2.35765291 2.83169842
45 1 0.056401 -8.70536344 4.77765291 2.83169842
Noticalorin interpretasiyasi. PP+ (z0,), nanokompozitinin

ionlagma potensialinin  qiymoti: lp=- &,,5= 7.261014eV.
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Qadagan olunmus zonanin qiymati: &,;; —&,76 = 10.393691eV.
Bu ise PP+ (zr0,), nanokompozitinin dielektrik material

oldugunu gostarir. Nanokompozitin mohkomliyi

1 .. .
an(SABMO ~&mo) diisturu ilo hesablanir. &,y0 = 97 =

3.132677eV. &ymo = €a5= -1.261014eV. Belosliklo 7 =
5.1968455a.v. 77 >1eV oldugundan PP+ (zr0,), nanokompoziti
mohkom material hesab olunur. &g, miisbat isarali olduguna
gora PP+ZrOz nanokompoziti nuklefildir. PP+ (zr0,),

nanokompozitinin stabilliyi
AE(PP +(Zr0, )y )= Epp.(zro,), — 45 Ez, —9Eq, —3Ec, —6Ey,

disturu ilo  hesablanir. Burada Epp,(zo,, - PP+ (z0,),
nanokompozitinin, E,, -Zrz-nin, E, -O2-nin, Ec -Ce-nin, E, -
Hz-nin tam enerjisidir.

Epp. 210 =-33108.0308 a.v., E,, =-7009.498508a.v.,

Eo, =-147.0186422 a.v., E., =-74.31543142a.v.,

En, =-1.111298185a.v., oldugundan

AE(PP+Zr0,) =-12.50565282 av. AE(PP+(zr0,),)<0
oldugundan PP+ (zr0,), nanokompoziti stabildir vo
stialandiracagi fotonun dalga uzunlugu A = 120 nm-dir.

PVDF+ (zro,), nanokompoziti iigiin kompiiter hesablamalar:

PVDF+ (zr0,), nanokompozitinin nazari modeli kimi iki
C2H2F2 polimeri arasinda yerlogdirilmis (zro,), nanohissaciyina
baxilmisdir. Hesablamalar zamani hor C,0 vo F atomlarindan 5,
H atomundan bir, Zr atomundan 29 olmaqgla 395 sayda bazis
funksiyalarindan istifado edilmis vo 395 sayda molekulyar
orbital qurulmusdur. Nanokompozitin 568 sayda elektronu an
asag1 enerjili 284 enerji soviyyoasini doldurur. PVDF+ (zro,),
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nanokompoziti tglin segilmis nozori modelin foza qurulusu

Sokil 26.3-do verilmisdir.

Tam enerji

Elektronlarin kinetik enerjisi

Sakil 26.3. PVDF+ZrO; nanokompoziti

Virial sorti (-V/T)

-33420.315552295 (a.v.)
33042.025937857 (a.v.)
2.0114

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
Koordinatlari(Angstremlo)

Z Atomu

3 40
4 40
6 40
9 40
12 40
16 40
21 40
24 40
27 40
10
11
5
13
14
15
1
17
18
19
20
7
22
23

00 00 P oo o® oo ® oo

Yiiki

0.728652
0.631350
0.649717
0.718785
0.590683
0.590557
0.650982
0.464143
0.640047
-0.331236
-0.299715
-0.314076
-0.295425
-0.320676
-0.312334
-0.329415
-0.307670
-0.348749
-0.272986
-0.321849
-0.328293
-0.302763
-0.309801

X
-2.70703131
-4.57188493
-1.57707908
-2.60397821

-4.19172849
-3.93263000
-0.48841303
0.22736622
-0.34558945
-4.36570081
-2.23823895
-4.63486179
-5.12785732
-3.24650283
-5.85478147
-2.70703131
-2.60289789
-3.76069100
-2.39764760
-0.01956655
-3.27483834
-0.45914915
-0.07562624

209

y
-0.06666558

1.74313904
-4.80446015
-2.25179120

0.03390851

2.11478104

-5.30658316
-4.85550295

-2.78837955
-1.09749104
-0.81298562
2.17055050
-0.41936391

3.31223493

2.10159245
-2.34426078

0.35114025

1.90139928
-4.47614013
-6.18636940
-4.31085846
-3.34614129
-6.58692122

z
-0.81600220
3.65941109
5.62678184
6.94945200
5.84390659
1.07165100
3.08136677
0.43625392
-0.81600220
7.64945357
5.36646213
5.70282406
3.89299198
2.73276052
2.01952148
-0.81600220
1.30882563
-1.08831444
3.60561004
5.00544529
6.83039074
1.97635877
1.40737696



8 8 -0.330573 -0.71615502 -3.31995814 6.89632676
25 8 -0.289886 -0.26648679 -4.88918238 -1.66433562
26 8 -0.327937  1.77261919 -3.58636883 -0.03457365
2 8 -0.338328 -0.94284377 -1.03146546 -1.83760484
28 9 -0.121458 -1.33022781 -9.45156900 8.36695600
29 6 0.048361 -1.33022781 -8.12156900 8.36695600
30 6 0.051394 -0.16975377 -7.45156900 8.36695600
33 9 -0.125101 -0.16975377 -6.12156900 8.36695600
34 9 -0.127995 -5.75462204 5.68222700 -2.04903700
35 6 0.049189 -4.59414800 7.68222700 -2.04903700
36 6 0.048838 -5.75462204 7.01222700 -2.04903700
39 9 -0.126806 -4.59414800 9.01222700 -2.04903700
32 1 0.087407 0.76555366 -7.99156900 8.36695600
37 1 0.077453 -3.65884056 7.14222700 -2.04903700
38 1 0.079324 -6.68992947 7.55222700 -2.04903700
31 1 0.076188 -2.26553525 -7.58156900 8.36695600

Naticalorin interpretasiyasi.. PVDF+ (zr0,), nanokompozitin
Ip=- &,5,= 5.626206eV.
Qadagan olunmus zonanin qiymoati: g,5—&,9, = 8.162517eV.
Bu iso nanokompozitin dielektrik material oldugunu gostarir.

ionlagma potensialinin  qiymaoti:

Nanokompozitin mohkomliyi n= %(5 ABMO — EyTMO)

=4.0812585a.v. diisturu ilo hesablanir. Burada &,g,0 = &45=
2.536311eV, &yrpo = 284 = -5.626206eV. 77 >1eV oldugundan
PVDF+ (zro,), nanokompoziti méhkom material hesab olunur.
cpavo Misbot isaroli  olduguna goro PVDF+  (z0,),
nanokompoziti nuklefildir. Nanokompozitin stabilliyi
AE(PVDF +(2r0,),) = Epvor.(z0,), — 45" Ez, —9Eo, —
—-2E; —2E, —2Eg
hesablanir. -PVDF+

nanokompozitinin, E,, -Zra-nin, Eq, -Oz-nin, Ec -Cz-nin, E,, -

diisturu  ilo Epvor 4210, (zr0,),

Hz-nin vo Eg, -F2-nin tam enerjisidir.
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Emors(zroy), =-33420.315552295a.v., E,, =-7009.498508a.v.,
Eo, =-147.0186422a.v., E. =-74.31543142a.v.,
E,, =-1.111298185 av. E. =-195.959320lav. oldugundan

AE(PVDF +(zr0,),) =-11.63238688a.v. AE(PVDF +(Zr0,),)<0
oldugundan PVDF+ (z0,), nanokompoziti stabildir va
stialandiracagi fotonun dalga uzunlugu A = 152 nm-dir.

Natica. Sirkonim dioksid nanohissaciyi vo onun PP+ (zro,), ,
PVDF+ (zr0,), nanokompozisiyalarinin nazor1 vizual modellari

qurulmusdur. Bu modellor osasinda XFR metodu ilo
kompiiterdo hesablamalar aparilmigdir.  Sirkonim  dioksid
nanohissaciyi Vo onun nanokompozisiyalarinin  orbital
enerjilori, ionlagsma potensiali, tam elektorn enerjisinin
giymatlari, nanohissaciya va onun nanokompozisiyalarina daxil
olan  atomlarin  effektiv  yiiklori  hesablanmigdir[15].
Hesablamalarin  noticolori  gostorir ki, sirkonim dioksid
nanohissaciyi  vo onun PP+ (zo,),, PVDF+ (zr0,),

nanokompozisiyalar1 mohkom, nuklefil vo stabil dielektrik
materiallardir.

27. Qual sulfid (Au,S),, nanohissaciyi va onun (Au,S),, +PP,
(Au,S),, +PVDF nanokompozisiyalarinin modellasdirilmasi
va tadqiqi

Qizil sulfid AuzS nanohissaciklori 6z xassolorina goéro

genis totbiq saholorino malikdir [27]. Bu nanohissacik
rongloyici maddolorin, elektron sxemlorin va s. hazirlanmasinda

genis istifado oluna bilor. Buna goro do (AUZS)22
nanohissaciyinin (Sokil 27.2) vo onun  (Au,S),, + PP,
(AUZS)22 +PVDF nanokompozisiyalarinin ( Sokil 27.3) elektron

qurulusunun kvantmexaniki metodlarla Gyranilmasinin boyiik
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ohomiyyati vardir. Malumdur ki, nanohissaciklorin qurulusu vo
xassalori

nanohissacikdaki atomlarin say1 o LY

Vo Olgiisii ilo miiayyan olunur. B~ ™
Au vo S atomlarinin kovalent FN R
radiuslarinin qiymotlorini [/ 4
bilorok (rav=0,134nm, [~ zf e |
rs=0,102nm) iki Au ve bir S [ 4, . &' I
atomlarmmin  toqribi  olarag % {7
yerlosdiyi  kiironin radiusunu N\ > A/
Sokil 1.-don istifado edarok AN P

tayin etmak olar. AACD - do r el
= AC/2. Sokil 27.1.

Bu diizbucagli iigbucagdan AC =+ AD? +CD? ; AD =
drau Vo CD=2(rp, +1g) gotiirimak olar. Belslikls, AC=
0,71419885nm. r = 0,35709943nm alariq. Nanohissocikdoki

3
atomlarin say1 toqribi olaraq n =(Rj diisturu ilo hesablana
r
bilor. Burada R kiiro formali hesab olan (AUZS)n

nanohissaciyinin radiusu, r iso kiiro formali hesab olunan
Au2S-nin radiusudur. Adaton (AUZS)n nanohissaciyinin radiusu

R ~1-2nm tortibinds olur. R=1nm olduqda n=22 alinir. Onda
66 atomdan ibarat (Au,S),, nanohissaciyinin nazori modelini
qurmaq olar(Sokil 26.2). (Au,S),, +PP Vo (Au,S),, + PVDF
nanokompozisiyalariin nazori modellari isa Sokil 26.3-do
verilmisdir. Qizil sulfid (Au,S),, nanohissaciyinin vo onun
(Au,S),, *PP, (Au,S),, + PVDF nanokompozisiyalarinimn

elektron qurulusu va xassalori Genislonmis Hiikkel metodu ila
oyronilmisdir. Moalumdur ki, Genislonmis Hiikkel metodu
molekulyar orbitallar (MO) metodunun sads yarimempirik
variantidir. MO metodunda hesab olunur ki, molekulda har bir
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elektron molekuldaki niivalorin va digar elektronlarin yaratdigi
miioyyan effektiv sahodo basqa elektronlardan asili olmadan
horokot edir. Molekulda elektronun hali molekulyar orbital
adlanan birelektronlu dalga funksiyasi ilo tosvir olunur. Onlar
coxmarkoazli  funksiyalardir. Belo ki, onlarin ifadssine
elektronun miixtalif atom niivalorindan olan masafalori daxil
olur. Molekulyar orbitallarin axtarilmasinin miixtalif variantlar

moéveuddur. Onlardan biri do U; molekulyar orbitallarin:

molekula daxil olan atomlarin atom orbitallarinin  Xatti
kombinasiyast soklinds axtarilmasi metodudur (MO LCAO
metodu) [1, 2, 3]:

m
Ui = £ Cate (27.1)

Burada C; - namalum amsallar, y,- iss bazis funksiyalari kimi

secilon atom orbitallaridir. Molekullarin elektron qurulusunun
kvantmexaniki hesablamalarinda adston valent elektronlarin

atom orbitallarin1 nazera almagla kifayatlonirlor. (AUZS)22

nanohissaciyinin molekulyar orbitallarin1 qurmaq ti¢iin qizil va
kiikiird atomlarinin hor birindon 9 olmagla 66*9 = 594 atom
orbitallarindan istifado olunmusdur. Hesablamalar zaman1 ygq
atom orbitallar1 olaraq Au atomlarindan 6s-, 6px-, 6py-, 6pz-,
5dz2-, 50dxz -, 5dyz, 50x?>-, 5dxy - Vo S atomlarindan iso 3s-,
3px-, 3py', 3pz-, 3d22', 3dxz - 3dyz , 3dx2', 3dxy -, atom
orbitallarindan istifade edilmisdir. (27.1) diisturu osasinda
molekulyar orbital qurulmusdur. Har qizil atomundan 11 vo hor
kiikiird atomundan 6 elektron olmaqla 44*11+22*6= 616
sayda valent elektronu on asagi enerjili 308 enerji soviyyasini
doldurur. C va F atomlarinin har birindon dord ( 2s-, 2px-, 2py-,
2pz ) vo H atomlarindan hor birindon bir (1s-) valent atom
orbitalindan istifado olunmusdur. (Auz2S)22 nanohissaciyinin va
onun (AUZS)22 +PP, (AUZS)22 +PVDF nanokompozisiyalarinin

tam enerjisini, ionlasma potensialinin qiymatlarini hesablamagq,
mexaniki, elektrik, magnit xassolarini va s. tadqiq etmak olar.
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Sokil 27.3. (Au,S),, +PP va (Au,S),, +PVDF nanokompozitlorinin vizual
modellari

(AUZS)22 nanohissaciyi iiciin kompiiter hesablamalar1 v
alinms naticalorin interpretasiyasi

Hesablamalar noticasindo  (Au,S),, nanohissaciyin

orbital enerjilari, ionlasma potensiali, tam elektorn enerjisinin
giymatlori vo nanohissaciyino daxi olan atomlarin effektiv

yiiklori(Codval 27.1.) Vo s. hesablanmisdir. (AUZS)22

nanohissaciyinin 616 elektronu an asagi enerji Soaviyyasindon
baslayaraq iki-iki Soviyyolords yerlosdirilir.  Elektronlar
torofindon tutulmus on yuxart molekulyar orbitalin enerjisi:

Evimo = E308 = -11.540509¢V. ©On asag1 bos molekulyar
orbitalin enerjisi: &pgpo = 399 =-10.324232eV. Nanohissaciyin
ionlasma potensiali: Ip = - &qyo = 11.540509 eV. Qadagan
olunmus zonanin qiymoti &agpmo —&mo = 1.216277eV forqi

ilo miioyyon olunur. Bu iso (Au,S),, nanohissociyinin kegirici
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. : . 1
material oldugunu gosterir. Mohkomlik 77 = E(g ABMO — EYTMO )

diisturu ilo hesablana bilor. 77 = 0.6081385a.v. vo 7 <1eV
oldugundan (Au28)22 nanohissaciyi yumsaq material hesab

olunur. On asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi moanfi isarali
olduguna goro (Au,S),, hanohissaciyinin  elektrofildir.

(Au,S),, nanohissaciyinin stabilliyi

AE((AU,S) )= E(ays), —22-Ep, —11-Eg,
diisturu ilo hesablanir. AE((AUZS)22)> 0 oldugda material geyri
stabil, AE((AUZS)22)<O oldugda material stabil hesab olunur.
E(as), - (AUS),, nanohissaciyinin, E,, -Auz vo Es -Se
molekulunun tam enerjisidir. E(Auzs)22 =-344.4884046a.v., E,,,
=-9.996839837a.v. Vo ES2 =-7.156810571a.v. oldugundan

AE((Au,S),,) =-45.83301192av. Vo AE((Au,S),)<0
oldugundan (Au,S),, nanohissaciyi stabildir.

(AUZS)22 +PP nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalar:
va alinmis naticalorin interpretasiyasi

(Au,S),,+PP nanokompozitinin nazori modeli kimi iki CsHe
polimeri arasinda yerlosdirilmis (Au25)22 nanohissaciyine

baxilmigdir. Hor C atomundan 4, H atomundan bir, hor qizil
atomundan 11 vo har kiikiird atomundan 6 elektron olmagla
nanokompozitin 652 sayda elektronu on asagi enerjili 326
enerji saviyyasini doldurur. Hesablamalar naticasinda (Au28)22

+PP nanokompozitinin orbital enerjilori, ionlasma potensiali,

tam elektorn enerjisinin giymatlori vo nanokompozito daxi

olan atomlarin effektiv yiiklori(Cadval 27.2) vo s.

hesablanmigdir. Elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
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molekulyar orbitalin enerjisi: &y = &35 = -11.449077¢eV.

On asagl bos molekulyar orbitalin enerjisi: €xgppo = €307 = -

10.436444eV. Nanokompozitin ionlasma potensiali: Ip = -
&tvo = 11.449077¢V. Qadagan olunmus zonanin qiymati

Engmo —Eytmo = 1.012633eV farqi ilo miiayyan olunur. Bu ise

(AUZS)22 +PP nanokompoziti kegirici material oldugunu

. 1 .
gostorir.  Mohkamlik 77 = E(5ABMO —&mo)  disturu ilo

hesablana bilor. 77 = 0.5063165a.v. vo 7 <1eV oldugundan
(AUZS)22 +PP nanokompoziti yumsaq material hesab olunur.
Eppmo = 307 = -10.436444eV on asagi bos molekulyar
orbitalin enerjisi monfi isarali olduguna gore (AUZS)22 +PP

nanokompoziti elektrofildir. (Au,S),, +PP nanokompozitinin
stabilliyi
AE( (Auzs)zz + PP): E(Auzs)22+PP —22-Ep,, —11-Eg —

—3%Ec, —6*Ey,

disturu  ilo  hesablamr.  E(py5) pp - (AU2S)22+PP
nanokompozitinin, E,, - Auz-nin, Eg - Sz-nin, E¢ - Co-nin,
Ey, - He-nin tam enerjisidir. E 5,5y .pp =-367.3541543a.v,,
En, =-9.996839837av. vo Eg =-7.156810571av., Eg =-
5.015905604a.v., EH2 =-1.291132619a.v. oldugundan
AE((Au,S),, +PP) =-53.65104481a.v. AE((Au,S),, +PP)<0
oldugundan (Au,S),, +PP nanokompoziti stabildir.

(AUZS)22 +PVDF  nanokompoziti  ii¢iin  kompiiter
hesablamalari vo alinmis naticalorin interpretasiyasi
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(Au,S),,+PVDF nanokompozitinin nozori modeli kimi

iki  CoH2F2 polimeri arasinda yerlosdirilmis (AUZS)22

nanohissaciyino  baxilmisdir. Hor C atomundan 4, F
atomlarindan 7, H atomundan bir, hor qizil atomundan 11 va
hor kiikird atomundan 6 valent elektronu olmaqla
nanokompozitin 664 sayda elektronu on asagi enerjili 332

enerji soviyyosini doldurur. Hesablamalar naticasindo (Au,S),,

+PVDF nanokompozitinin  orbital enerjilori, ionlagma
potensiali, tam  elektorn enerjisinin  qiymotlori  vo
nanokompozito daxi olan atomlarin effektiv yiiklori(Codval
27.3.) vo s. tapilmisdir. Elektronlar torofindon tutulmus on

yuxart molekulyar orbitalin enerjisi: &yqyg = €3z = -

11.449075eV. ©On asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi:
EABMO =  Eg3=  -10.43641eV.  (Au,S),, +PVDF

nanokompozitinin ionlagma potensialinin qiymati: lp=- &yo
=11.449075¢V.  Qadagan olunmus zonanin  qiymati:
Engmo — Evmvo =1.012665eV forgi ilo miiayyon olunur. Bu iso

(Au28)22 +PVDF nanokompozitinin kegirici material oldugunu

. 1 :
gostorir.  Mdohkamlik 77 = 5(8 ABMO — Evmvo ) diisturu  ilo

hesablana bilor. 7= 0.5063325a.v. 77 <1eV oldugundan
(AUZS)22 +PVDF nanokompoziti yumsaq material hesab

olunur. ©n asagi bos molekulyar orbitalin enerjisi monfi isarali
olduguna  goro  (Au,S),, +PVDF  nanokompozitinin

elektrofildir. (Au,S),,+PVDF nanokompozitinin stabilliyi
AE((Au,S),, + PVDF)=E(,6) .pvor —22-Ep, —11-Eg —
—3*Ec, —6*E, —2E¢
diisturu ilo hesablanir. Burada Eays) .pyvor - (Au28)22+PVDF
nanokompozitinin, E,,, - Auz-nin, Eg - Sz-nin, Ec - Cz-nin,
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Ey, - Ha-nin vo Eg - F2-nin tam enerjisidir. Eq,, ) .pvor = -
367.3541543a.v., E,, = -9.996839837av. vo Eg =
7.156810571a.v., Ec, =-5.015905604a.v., Eh, =
1.291132619.v. vo Eg =-12.57307174a.v. oldugundan
AE((Au,S),, + PVDF)= -45.90495506a.V. AE((Au,S),, + PVDF)<0
oldugundan (Au,S),, +PVDF nanokompoziti stabildir.

Natica. (Au28)22 nanohissaciyi va onun (Auzs)22 +PP,

(Au28)22 +PVDF nanokompozisiyalarinin elektron qurulusu
Genislonmis Hiikkel metodu ilo Gyronilmisdir. Nanohissaciyin
vo  onun (Au,S),, +PP,  (AusS), +PVDF

nanokompozisiyalarinin orbital enerjilori, ionlasma potensiali,
tam elektorn enerjisinin qiymatlori, nanohissaciya va onun

(Au28)22 +PP, (AUZS)22 +PVDF nanokompozisiyalarinina daxi
olan atomlarin effektiv yiiklori hesablanmisdir. Hesablamalarin
naticalori gdstorir ki, (Au,S),, nanohissaciyi vo onun (Au,S),,

+PP, (Au28)22+PVDF nanokompozisiyalar1 yumsaq, elektrofil

Vo stabil kegirici materiallardir. Bu materiallar miuxtolif
elektron sxemlarin hazirlanmasinda istifads oluna bilor.

CODVOL 27.1. ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI.
E(Au2S)22 =-344.488404614a.v.
4 Yiiki Koordinatlari(Angstremlo)

Atomu X | y | S

179 0.409826  8.61590 6.12927 -1.75731
279 0419974 6.64769 9.87691 -1.50029
379 0.401680  4.15342 12.38713 -4.05704
579 0404961  4.86187 10.54514 -5.59650
6 79 0.390752  1.18953 12.00498 -7.52999
8 79 0.405386  0.53089 10.38898 -5.72911
9 79 0.404957 10.19893 -0.51021 -2.57123
11 79 0.409191 11.77711 -3.79827 0.14261
12 79 0.413948  9.71501 -4.29797 -1.30567
14 79 0.422302  8.91456 -4.17194 3.10779
16 79 0.418854  6.95325 -7.39686 5.93042
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17 79 0.426013  8.09430 -5.44691 7.00032
19 79 0417536  3.88386 -5.73089 8.34874
20 79 0.401539  0.23121 -7.80484 9.71706
22 79 0.403068  1.33071 -9.25274 8.00290
23 79 0.390923  -2.85882 -10.50990 7.57434
24 79 0.407709 -6.62567 -10.00835 5.24321
26 79 0.412325 -4.90706 -10.35899 3.45880
27 79 0.409603 -9.14393 -9.41866 1.67078
29 79 0.396780 -11.15741 -5.36183 0.65268
30 79 0.420892 -14.22817 1.64581 1.51907
31 79 0.440065 -12.52581 2.30624 3.21086
32 79 0451292 -11.57416 3.97029 -0.72344
33 79 0.406621  -9.85055 7.25849 -6.92518
34 79 0.402968 11.82953 3.12600 -0.94060
36 79 0.409757  11.56564 3.54187 -3.39032
39 79  0.412562 -2.92677 10.77831 -8.59859
41 79 0.424423 -1.63630 8.69686 -9.05389
42 79 0.430464 -6.39915 8.72004 -9.55867
43 79 0.428648 -5.43326 7.04981 -7.98497
45 79 0.414438 -8.43759 8.82208 -5.58284
47 79 0.413782 -11.32995 7.90807 -2.46462
48 79 0.444277 -10.38058 5.64809 -3.08702
50 79 0.405712 -12.89795 5.85592 0.33153
53 79 0.403070 -11.34868 -1.71920 2.86876
55 79 0.413662 -13.82057 -2.27976 2.88080
56 79 0.385064 -11.50696 -6.10014 3.09014
58 79 0.403257 -7.61216 -7.44979 1.87840
60 79 0.401650 -2.66284 -8.28154 6.44472
61 79 0.419530  4.90638 -7.52850 9.73417
62 79 0.404628  9.06674 -6.58847 2.45486
63 79 0.407267 12.73855 -0.87865 -2.65480
64 79 0421911  8.34068 10.37908 -3.26224
66 79 0.399928  10.64428 7.42555 -1.07840
15 16 -0.889668  8.33690 -5.92308 4.64823
46 16 -0.836259 -10.18015 7.53464 -4.55795
4 16 -0.835868  6.03485 10.97613 -3.54859
7 16 -0.790987  2.66530 11.48148 -5.71223
49 16 -0.901847 -10.83405 6.23080 -0.83184
25 16 -0.802950  -4.27649 -9.90871 5.73306
51 16 -0.811611 -12.90388 3.62758 1.23597
52 16 -0.877324 -13.04245 -0.00779 2.79451
35 16 -0.804972 11.74427 1.31721 -2.51966
54 16 -0.788698 -12.05299 -3.88241 2.34616
18 16 -0.816058  6.13962 -6.45123 7.97148
37 16 -0.808205 10.79198 5.12802 -1.75731
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57 16 -0.776310 -9.97316 -7.15252 1.63640
38 16 -0.808569 -0.67646 10.51679 -7.79582
59 16 -0.798170 -1.05201 -9.00041 8.06790
13 16 -0.764579  9.83554 -4.84610 0.99362
40 16 -0.874437 -4.04199 8.69906 -9.04611
28 16 -0.822458  -7.09570 -9.53236 2.93840
10 16 -0.852658 11.22638 -2.48585 -1.79458
21 16 -0.822636  2.56250 -7.55717 9.17952
65 16 -0.830631  8.61590 8.52551 -1.75731
44 16 -0.818299  -7.65423 7.90852 -7.67249

CODVOL 27.2. ATOMLARIN EFFEKTiV YUKLORI VO KOORDINATLARI
E(Au2S)22+pp =-367.3541543a.V.
Z Atomu Yiki Koordinatlari(Angstremls)

X ‘ y ‘ z
79 0.528439 6.62704 6.68067 2.91626
79 0.423197 482312 10.86696 2.66876

1
2
3 79 0501323  3.99113 13.70319 -0.45933
5 79 0.476995 456270 11.90028 -1.78621
6
8

79 0.492645  0.64342 12.38734 -3.65608
79 0510462  0.47616 10.84999 -2.65864
9 79 0.502803  9.97653 1.14952 1.75268

11 79 0.504557 10.96222 -1.76507 5.39218
12 79 0402876 11.14686 -2.77344 3.30584
14 79 0.474030  7.40111 -4.96075 4.70362
16 79 0.479859  5.88986 -7.73935 7.95559
17 79 0.524566  6.14992 -5.92779 9.16843
19 79 0452115 1.71862 -6.50398 7.77758
20 79 0.469825 -1.39655 -9.67229 7.95597
22 79 0.534393 -0.14723 -10.81196 6.34849
23 79 0596782 -4.27164 -9.65775 4.22085
24 79 0.482982 -6.46312 -11.56857 1.27490
26 79 0482245 -4.71158 -11.82557 0.67237
27 79 0451207 -6.61160 -10.08862 -3.30859
29 79 0557640 -7.90192 -5.42304 -4.34578
30 79 0.666282 -13.50219 0.43766 -3.57876
31 79 0.552806 -13.97366 0.13278 -1.61776
32 79 0.433557 -10.46447 2.85320 -4.33229
33 79 0.485592  -7.75849 8.09304 -9.00825
34 79 0.528661 10.81905 4.63889 4.55729
36 79 0478674 11.23267 5.85175 2.58250
39 79 0418454 -0.96538 11.76055 -7.07611
41 79 0512994  0.56648 10.46242 -8.05931
42 79 0.462511 -3.47910 9.23473 -9.50242
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43 79 0516376 -3.33600 7.65741 -7.85938
45 79 0.457340 -7.23140 9.08990 -6.67852
47 79 0.476264 -10.86428 6.57296 -5.56584
48 79 0520374 -9.16196 4.82482 -5.76967
50 79 0.372509 -12.52536 4.23083 -3.63626
53 79 0501328 -11.53530 -4.06133 -2.31149
55 79 0529576 -13.04277 -4.36807 -3.69964
56 79 0.421103 -9.51926 -7.18373 -4.14841
58 79 0519240 -6.44543 -7.94378 -2.20317
60 79 0567405 -2.84393 -8.07321 3.52875
61 79 0435976  1.83274 -7.98632 9.87347
62 79 0.479834  9.54246 -5.87808 5.48243
63 79 0411797 12.36881 1.24249 2.55454
64 79 0506776  7.20793 11.52834 2.15021
66 79 0516951  7.14131 7.69298 4.36135
15 16 -1.105509  7.13747 -5.92244 6.84548
46 16 -1.056614 -8.64410 7.12796 -6.62369
4 16 -0.917124  4.96806 11.79237 0.64552
7 16 -1.025014  2.61474 12.14030 -2.41004
49 16 -1.032444 -10.26483 5.16440 -3.56565
25 16 -1.050715 -4.42436 -10.22700 2.59517
51 16 -0.832564 -12.30842 1.71230 -3.33509
52 16 -1.165522 -12.80501 -1.97428 -3.04614
35 16 -0.907939 11.14435 3.26767 2.75170
54 16 -0.886107 -10.32292 -5.23867 -3.68717
18 16 -0.984942  3.80768 -6.95179 8.40375
37 16 -1.247967  9.00526 6.36946 2.91626
57 16 -0.896453  -8.34747 -8.34635 -2.80079
38 16 -1.055922  0.36263 11.48789 -5.43884
59 16 -1.119534 -1.96723 -9.77849 5.39973
13 16 -0.817723  9.61960 -3.91513 4.78175
40 16 -0.925391 -1.79617 9.77369 -8.21480
28 16 -1.184739 -6.05896 -10.50294 -0.98183
10 16 -0.819806 10.85887 -0.43847 3.30713
21 16 -0.895136  0.55499 -8.61433 7.99401
65 16 -0.865001 6.62704 9.37116 2.91626
44 16 -0.829152 -5.60292 8.53556 -8.09762
67 6 -0.068798  3.63382 17.86510 -9.91045
68 6 0.019324  3.63382 19.38510 -9.91045
69 6 -0.182749  2.47335 20.05510 -9.91045
76 6 -0.068798  1.86247 -17.72474 10.10078
77 6 0.019324  1.86247 -16.20474 10.10078
78 6 -0.182749  0.70200 -15.53474 10.10078
73 1 0.025078  4.66149 17.50177 -9.91045
74 1 0.036013  3.12000 17.50177 -9.02046
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75 1 0.036013  3.11999 17.50176 -10.80043
70 1 0.047806  1.53804 19.51510 -9.91045
71 1 0.047190 2.47335 21.13510 -9.91045
72 1 0.040123  4.56913 19.92510 -9.91045
79 1 0.040123  2.79778 -15.66474 10.10078
80 1 0.047190 0.70200 -14.45474 10.10078
81 1 0.047806 -0.23331 -16.07474 10.10078
82 1 0.025078  2.89014 -18.08807 10.10078
83 1 0.036013  1.34865 -18.08807 10.99076
84 1 0.036013  1.34864 -18.08808 9.21080

CODVOL 27.3. ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI
E(Au2S)22+pvoF = -382.3205677a.v.
Zz Yiki Koordinatlari(Angstremlo)

Atomu » | y | 7

179 0528439 6.62704 6.68067 2.91626
279 0423196  4.82312 10.86696 2.66876
379 0501323  3.99113 13.70319 -0.45933
579 0476994 456270 11.90028 -1.78621
6
8

79 0.492634  0.64342 12.38734 -3.65608

79 0.510460 0.47616 10.84999 -2.65864
9 79 0.502803  9.97653 1.14952 1.75268
11 79 0.504557 10.96222 -1.76507 5.39218
12 79 0.402876  11.14686 -2.77344 3.30584
14 79 0474030  7.40111 -4.96075 4.70362
16 79 0.479858  5.88986 -7.73935 7.95559
17 79 0.524565  6.14992 -5.92779 9.16843
19 79 0.452109  1.71862 -6.50398 7.77758
20 79 0.469811  -1.39655 -9.67229 7.95597
22 79 0.534356  -0.14723 -10.81196 6.34849
23 79 0596778 -4.27164 -9.65775 4.22085
24 79 0.482981 -6.46312 -11.56857 1.27490
26 79 0.482243  -4.71158 -11.82557 0.67237
27 79 0.451206 -6.61160 -10.08862 -3.30859
29 79 0.557640 -7.90192 -5.42304 -4.34578
30 79 0.666282 -13.50219 0.43766 -3.57876
31 79 0.552806 -13.97366 0.13278 -1.61776
32 79 0.433557 -10.46447 2.85320 -4.33229
33 79 0.485592  -7.75849 8.09304 -9.00825
34 79 0.528661 10.81905 4.63889 4.55729
36 79 0478673 11.23267 5.85175 2.58250
39 79 0418514 -0.96538 11.76055 -7.07611
41 79 0512985  0.56648 10.46242 -8.05931
42 79 0.462503  -3.47910 9.23473 -9.50242
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43 79 0.516365 -3.33600 7.65741 -7.85938

45 79 0.457339 -7.23140 9.08990 -6.67852

47 79 0.476264 -10.86428 6.57296 -5.56584
48 79 0.520374 -9.16196 4.82482 -5.76967

50 79 0.372509 -12.52536 4.23083 -3.63626
53 79 0.501328 -11.53530 -4.06133 -2.31149
55 79 0.529576 -13.04277 -4.36807 -3.69964
56 79 0421103 -9.51926 -7.18373 -4.14841
58 79 0.519239  -6.44543 -7.94378 -2.20317
60 79 0.567402 -2.84393 -8.07321 3.52875
61 79 0.435973  1.83274 -7.98632 9.87347

62 79 0.479834  9.54246 -5.87808 5.48243

63 79 0411797 12.36881 1.24249 2.55454
64 79 0506776  7.20793 11.52834 2.15021
66 79 0.516951  7.14131 7.69298 4.36135

15 16 -1.105511  7.13747 -5.92244 6.84548
46 16 -1.056614 -8.64410 7.12796 -6.62369
4 16 -0917124  4.96806 11.79237 0.64552

7 16 -1.025017  2.61474 12.14030 -2.41004
49 16 -1.032444 -10.26483 5.16440 -3.56565
25 16 -1.050721 -4.42436 -10.22700 2.59517
51 16 -0.832564 -12.30842 1.71230 -3.33509
52 16 -1.165522 -12.80501 -1.97428 -3.04614
35 16 -0.907939  11.14436 3.26767 2.75170
54 16 -0.886108 -10.32292 -5.23867 -3.68717
18 16 -0.984945  3.80768 -6.95179 8.40375
37 16 -1.247967  9.00526 6.36946 2.91626

57 16 -0.896454 -8.34747 -8.34635 -2.80079
38 16 -1.055978  0.36263 11.48789 -5.43884
59 16 -1.119566 -1.96723 -9.77849 5.39973
13 16 -0.817723  9.61960 -3.91513 4.78175
40 16 -0.925451  -1.79617 9.77369 -8.21480
28 16 -1.184743 -6.05896 -10.50294 -0.98183
10 16 -0.819806  10.85887 -0.43847 3.30713
21 16 -0.895169  0.55499 -8.61433 7.99401
65 16 -0.865001  6.62704 9.37116 2.91626

44 16 -0.829155 -5.60292 8.53556 -8.09762
68 9 -0.597571  2.78566 -15.30978 7.88415
69 6 0551183  0.47337 -15.31478 7.88415

70 6 0551237  1.63385 -14.64478 7.88415
71 9 -0.597584 -0.67844 -14.64978 7.88415
74 9 -0.597588  0.78134 15.12942 -9.84565
75 6 0551172  -1.53095 15.12442 -9.84565
76 6 0551195 -0.37048 15.79442 -9.84565
77 9 -0.597577 -2.68276 15.78942 -9.84565
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72 1 0.046434  1.63385 -13.56478 7.88415
73 1 0.046458 -1.53095 14.04442 -9.84565
67 1 0.046452  0.47337 -16.39478 7.88415
78 1 0.046447 -0.37048 16.87442 -9.84565

28. Plumbum sulfid (PbS)snanohissaciyi va onun (PbS);
+PP, (PbS),+PVDF nanokompozisiyalarinin
modellasdirilmoasi vo tadqiqi

Plumbum sulfid (PbS)8 nanohissaciklori 6z xassalarina

gora genis totbiq sahalorinoe malikdir[35]. Bu nanohissaciklor
rlitibati  Olgon  sensorlarin, elektron sxemlarin va  S.
hazirlanmasinda genis istifado oluna bilor. Buna goro do
(PbS)8 nanohissaciyinin (Sokil 28.3.) elektron qurulusunun
kvantmexaniki metodlarla &yronilmasinin boyiik ohomiyyati
vardir. Malumdur ki, nanohissaciklorin qurulusu vo xassalori
nanohissacikds atomlarin say1 va olgiisii ilo miiayyan olunur.
Pb vo S atomlarinin kovalent radiuslarinin uzunluglarini bilarok
(rrb=0,147nm, rs=0,102nm) Pb vo S atomlarmmin togribi
olaraq yerlosdiyi kiironin radiusunu Sokil 28.1.-don istifads
edorok toyin etmok olar. rh = rppt+rs. Belaliklo, rh=0,249nm
alariq. Nanohissacikdoki (Pb va S) atomlarin say1 toqribi olaraq
. R® —rb®
rh?
R kiiro formali olan (PbS)n nanohissaciyinin radiusu, rh iso
kiiro formali hesab olunan PbS-nin radiusu vo rb = R — 2rh.
Adaton (PbS), nanohissociyinin radiusu R~ 2nm tortibindo
olur. R = 1nm, rh = 0,249nm va rb = 0,002nm oldugda n = 8
alinir. Onda 16 atomdan ibarat (PbS); nanohissociyinin nozori

modelini qurmagq olar(Sakil 28.3.).

diisturu ilo hesablana bilor (Sokil 28.2.). Burada
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Sokil 28.1. Sokil 28.2.

Plumbum sulfid (PbS), nanohissaciyinin elektron

qurulusu vo xassolori Genislonmis Hiikkkel metodu ilo
Oyranilmigdir[1, 2, 3]. Kvantmexaniki hesablamalar zamani
adoton valent elektronlarin atom orbitallarin1 nazors almagla
kifayotlonirlor. (Pbs), nanohissaciyinin molekulyar orbitallarimi

gurmagq t¢tin plumbum 4 vs kiikiird atomlarinin har birindon 9
olmaqla 104 atom orbitallarindan istifado olunmusdur.
Hesablamalar zamani yq atom orbitallar1 olaraq Pb
atomlarindan 6s-, 6px-, 6py-, 6pz-, Vo S atomlarindan iso 3s-,
3px-, 3py-, 3pz-, 3d22-, 3dxz - 3dyz ) 3dx2', 3dxy -, atom
orbitallarindan istifado edilmisdir. (28.1) diisturu osasinda
molekulyar orbital qurulmusdur. Hor Pb atomundan 4 vo hor
kiikiird atomundan 8 elektron olmaqgla 80 sayda valent
elektronu oan asagi enerjili 40 enerji saviyyasini doldurur. C va
F atomlarmin hor birindon dord ( 2s-, 2px-, 2py-, 2pz ) vo H
atomlarindan hor birindon bir (1s-) valent atom orbitalindan
istifado olunmugdur. (PbS), nanohissaciyinin va onun (PbS),

+PP, (PbS); +PVDF nanokompozisiyalarimin tam enerjisini,

ionlasma potensialinin giymotlorini hesablamag, mexaniki,
elektrik, magnit xassalarini va s. tadqiq etmoak olar.
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Sokil 28.3. (PbS)8 nanohissaciyinin vizual modellori

(PbS), nanohissaciyi ii¢iin kompiiter hesablamalar1 vo
alinmis naticalarin interpretasiyasi

Hesablamalar noticesindo (PbS), nanohissaciyin orbital

enerjilori, ionlasma potensiali, tam elektorn enerjisinin
giymatlori vo  nanohissaciyino daxi olan atomlarin effektiv

yiiklori(Sokil ~ 28.5.) Vo s. hesablanmigdir.  (PbS),

nanohissaciyinin 80 elektronu on asagi enerji soviyyasindon
baslayaraq iki-iki soviyyalordo yerlosdirilir.  Elektronlar
torofindon tutulmus on yuxart molekulyar orbitalin enerjisi:

EvTMo = €40 =-9.798899¢V. On asagi bos molekulyar orbitalin
enerjisi: &xgmo = €4 = -9.672250eV. Nanohissaciyin ionlagma
potensial: Ip = - &qyo = 9.798899¢V. Qadagan olunmus
zonanin qiymoti &xgmo —&mo = 0.126649 eV forqi ilo
miioyyon olunur. Bu iso (PbS)8 nanohissaciyinin kegirici

. : . 1
material oldugunu gosterir. Mohkomlik 77 = E(EABMO —&mo)

diisturu ilo hesablana bilor. 77 = 0.0633245a.v. vo 7 <1eV
oldugundan (PbS)8 nanohissaciyi yumsaq material hesab
olunur. ©n asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi monfi isarali
olduguna goro (PbS), nanohissociyinin elektrofildir. (PbS);
nanohissaciyinin stabilliyi
AE((PbS)g) = E(Pbs), —4-Eph, —4-Es,
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diisturu ilo hesablanir. AE((PbS)g)>0 oldugda material geyri
stabil, AE((PbS)g)<0 oldugda material stabil hesab olunur.
E(Pbs), - (PbS)g nanohissaciyinin, Epp, -Pb2 va Eg -S2
molekulunun tam enerjisidir. E g =-44.989225455a.v., Epp,
= -3.639985028 av. vo Eg =-7.156810571a.v. oldugundan

AE((PbS)g) = -1.80204305%a.v. vo AE((PbS),)<0
oldugundan (PbS), nanohissaciyi stabildir.

(PbS)8 +PP nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalar
va alinmis naticalarin interpretasiyasi

(PbS), +PP nanokompozitinin nozeri modeli kimi iki

CsHs polimeri arasinda yerlosdirilmis (PbS)8 nanohissaciyina

baxilmisdir. Hor C atomundan 4, H atomundan bir, hor Pb
atomundan 4 vo hor S atomundan 6 elektron olmagla
nanokompozitin 116 sayda elektronu on asag1 enerjili 58 enerji

saviyyasini doldurur. Hesablamalar naticasinda (PbS)8 +PP

nanokompozitinin orbital enerjilori, ionlagsma potensiali, tam
elektorn enerjisinin giymatlori vo nanokompozito daxi olan
atomlarin effektiv yiiklori(Sokil 28.5.) vo s. hesablanmigdir.
Elektronlar torofindon tutulmus on yuxari molekulyar orbitalin

enerjisi: &mo = &sg =-9.475269¢V. On asag1 bos molekulyar
orbitalin enerjisi: &xgyo= €59 =-9.423323eV. Nanokompozitin
ionlasma potensialt:  Ip = - &quo = 9.475269¢eV. Qadagan
olunmus zonanin qiymati &agpo — Eymmo =0.051946eV forqi ilo
miisyyan olunur. Bu iso (PbS)g +PP nanokompoziti kegirici

: : : 1
material oldugunu gostorir. Mohkomlik 77 = E(g ABMO — EYTMO )
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diisturu ilo hesablana bilor. 7 = 0.025973a.v. vo 7 <1eV
oldugundan (PbS)8 +PP nanokompoziti yumsaq material hesab

olunur. ©n asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi monfi isarali
olduguna goro (PbS)+PP nanokompoziti elektrofildir. (PbS);

+PP nanokompozitinin stabilliyi
AE((PbS), +PP)=Epyg) ,pp 4+ Epy, —4-Eg —3*E —6*E,,

diisturu  ilo  hesablanir. E(pb5)8+pp - (PbS)8 +PP
nanokompozitinin, prz- Pb2-nin, ESz' S2-nin, ECz - Cz-nin,
Ey, - He-nin tam enerjisidir. E(PbS),+PP = -67.522995468
av., Epp = -3.639985028 av. vo Eg =-7.156810571a.v.,
EC2 =-5.015905604a.v., EH2 =-1.291132619a.v. oldugundan
AE((PbS)g +PP)  =-1.541300546a.v.  AE((PbS)g+PP)<0
oldugundan (PbS)g + PP nanokompoziti stabildir.

(P bS)8 +PVDF  nanokompoziti  ii¢iin  kompiiter

hesablamalari va alinmis naticalorin interpretasiyasi

(PbS), +PVDF nanokompozitinin nozari modeli kimi iki

CaH2F2 polimeri arasinda yerlosdirilmis (P bS)8

nanohissaciyina baxilmigdir(Sokil 27.4). Hor C atomundan 4, F
atomlarindan 7, H atomundan bir, hor Pb atomundan 4 vo hor S
atomundan 6 valent elektronu olmagla nanokompozitin 128
sayda elektronu on asagi enerjili 64 enerji saviyyasini doldurur.

Hesablamalar noticesinde (PbS); +PVDF nanokompozitinin

orbital enerjilori, ionlasma potensiali, tam elektorn enerjisinin
giymatlori vo nanokompozito daxi olan atomlarin effektiv
yiiklori(Sokil 28.6.) vo s. tapilmisdir. Elektronlar torafindan

tutulmus on yuxar1 molekulyar orbitalin enerjisi: &yqyo=Egs =-
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9.750834eV. On asagi bos molekulyar orbitalin enerjisi:
EABMO = €. =  -9.704308eV.  (PbS),  +PVDF

nanokompozitinin ionlagma potensialinin qiymati: lp= - &pmo
=9.750834eV.  Qadagan  olunmus zonanin  qiymaoti:

Enamo — Eytmo =0.046526eV forgi ilo miioyyan olunur. Bu iss

(PbS)8 +PVDF nanokompozitinin kegirici material oldugunu
: . 1 :
gostorir.  Mohkamlik 7= E(a ABMO — Evivo ) diisturu ilo

hesablana bilor. 77 =0.023263a.v. 77 <1eV oldugundan (PbS);

+PVDF nanokompoziti yumsaq material hesab olunur. ©n
asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi monfi isarali olduguna
gora (PbS)g +PVDF nanokompozitinin elektrofildir. (PbS)g

+PVDF nanokompozitinin stabilliyi
AE((PbS); + PVDF)= E(pvs),+pvor —4- Epp, —4-E5, —

~3%E, ~6*E, —2E;
diisturu ilo hesablanir. Burada E(PbS)B+PVDF - (PbS)g
+PVDF nanokompozitinin, prz- Pbz-nin, Eg - Se-nin, E. -
Ce-nin, Ey - Hz-nin vo Eg - Fe-nin tam enerjisidir.
E(Pbs),+PVDF = -83.234074913 awv., Epp, = -
3.639985028a.v. Vo ES2 =-7.156810571a.v., Ec = =-
5.015905604a.v., Ey =1291132619av. vo Eg =
12.57307174av.  oldugundan  AE((PbS)g+PVDF) =
2.286672583av.  AE((PbS)g+PVDF)<0  oldugundan
(PbS)g -+ PVDF nanokompoziti stabildir.

Natica. (PbS), nanohissaciyi vo onun (PbS), +PP, (PbS),

+PVDF nanokompozisiyalarinin elektron qurulusu Genislonmis
Hiikkkel metodu ilo &yronilmigdir. Nanohissaciyin va onun
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(Au28)22 +PP, (PbS)8 +PVDF nanokompozisiyalariin orbital
enerjilori, ionlasma potensiali, tam elektorn enerjisinin
giymotlori, nanohissaciyo vo onun (PbS);+PP, (PbS), +PVDF

nanokompozisiyalarinina daxi olan atomlarin effektiv yiiklori
hesablanmisdir(Sokil ~ 28.5, Sokil 28.6, Sokil 28.7).

Hesablamalarin naticelori gostorir Ki, (PbS)8 nanohissaciyi Vo
onun (PbS); +PP, (PbS);+PVDF nanokompozisiyalar1 yumsaq,

elektrofil vo stabil kecirici materiallardir. Bu materiallar
muxtalif elektron sxemlorin hazirlanmasinda istifade oluna
bilor.

W H
H P : i
Hx m s o "
H S m
[ M
] S £
H H S H H
Ph S
Phg
Ph
=
P
" s b
PbS
cf P s F
s H
FC s cc
= o
H s M H
2 s f
o

Sokil 28.4. (PbS)g+PP va (PS)g +PVDF nanokompozitlorinin vizual
modellori
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