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Kompyuter modellasma usulu ila 111 A, VA grup xalkohalogenidlarin fiziki-kimyavi xassalari
onlar: tagki edan kvaziatomlar:n valent elektronlarizin enerjisini ifada edan Cebisev amsallarina
asasan hesablanmusdir. Alinmus naticalar xassalarin atom migyasl: qiymatlarina gora analoq
birlagmalar gun davamli/iq, tarkib, fiziki-kimyavi xassalori 6ncadan miayyanlasdirilmigdir.
Acar sbzlar: AS% 5™ standart entropiya, E-k —enerji-impuls asi/iig1, kvaziatom

Mugayisali analiz Gsulu ilo  [1,2]
xassalorin  6ncadon birmoanali tayini genis
totbiq tapmis- dir. Bu Usullar ancag analog
siniflor birlosmoalori Ugun musbat naticalor
verir. Usullarin totbigq sahesi iso heg do genis
olmayib, dovri sistemin ayri-ayri qrup,
yarimgruplar1 elementlorinin  birlogsmalarinin ,
fiziki-kimyovi xassalorini 6ncadon mugqayisali
formada hesablamaga imkan verir.

Miugayisali analiz Gsullarinin tatbigi
xassalari geyri-malum, yaxud gisman tadqiq
edilmis sistemlor Gglin daha moagsadyonlidar.
Lakin tonliklora daxil edilon inkrementlorin

fiziki monalar1 saymin artiritlmasi birlogsmolorin
xassalori arasinda olagonin yaradilmas: ilo
daha genis imkanlar agmis olardi.
Fiziki-kimyoavi xassolorin modellogsma
USU'U I|3 A”IBVICV”, AVBVICVII
xalkogenidlorinin ( A" - Ga,In, TI; A'- As Sb,Bi;
B - 5,8e,Te; C""' - F,CI,Br,I) kvaziatomlarinin
hom stexiometrik (A"BY'cY", AVBY'c'"),

ham do geyri-stexiometrik
(GagSeCl11,ShgO11Bry) tarkiblorinda valent
elektronlart enerjilori - Cebisev omsallari,
Fermi enerjisi  giymatlorino  gbro  E-k

diagramlar1 qurulmusdur.
Dalga funksiyas: tarazlagdirilmis statik
soraitda:

{im r(klr)}wn (k1) =E, (K)o, (k.1)
2m

tonliyilo  ifadalonmigdir.  Burada  v(k,r)-
elektron  tosir  edon  potensial  sahg;

En(k),n,k,h- kvant odadlori olub enerjinin

moxsusi giymatlorini saciyyalondiran
kamiyyatlordir; k - dalga vektorudur.
Uygun  birlosmolor  Ggtin  formul

vahidlorinin sayi, kristal gofasin qurulusu vo
Olcllori cadval 1-do verilmisdir.

Cadval 1.
Al (N)—BV' _cnm Simmetriya Qofas sabitlori | Formul Sixhq
birlosmolari vahdl | (Dkg-m 10
y1 -
Rentgen | Piknom.
InSBr Heksoganal O3, | a=382A° 2.68 (r??%) 4.32
c=1879A’
c/a=487A
AsTel, Monoklin. a=1458A° z=2 - 5.51
C,,Cm

KiMYA PROBLEMLORI Nel 2011



140 S.M.HACIYEV vab.

b=40A

c=1226A
B =950

Monoklin.

BiOCl,

a=18524
b=5640

c=56914
B =91,30(3)

8.15

8.14

SbhTeJ Monoklin.

a=1454%
b=4,232A°
c=137A’

B =81°,12(10

5.99

5.98

Birlosmanin qurulusunun doaqiq
hesablanmas: ¢ox boyik hacmli hesablamalar
tolob edir. Ona gora do kitlovi hesablamalar
ugin ~ bu  isdo  zonalar  qurulusunun
elementlorinin  sadolosdirilmis Usulla E(n)
enrjisinin kvaziimpulsdan k - dan asililigmin
elektronlarin bas (n=1,2,3), orbital | (s,p,d,f) va
magnit  (m=0,1,2...) kvant oadadlorinin
qiymoatlorino goro aparilmisdir. Moalum m
kvant ododinin pargalanmas: zaman: p zolag:
iIKi - po Vo p1 saviyyaloring, d zolag: U¢ -
do,d1,d2 saviyyalorina ayrilir. E(k) oyrilorini
kompyuter modellosma Usulu ilo Kmax=2m(k
147)*" giymatino gadar enerjinin E,=-2.0+1.0
intervalinda hesablamaq mumkandar.

IIkin molumatlar olan rs, Xo, ps, S Vo ts
dayisonlorinin hesablanmasi (hans: ki, enerji
saviyyalarini mioyyan edir) asagidaki kimi
aparilir:

rs radiusu Vigner-Zeyts yuvacigmnin
hacminin 4 atom real kristala uygun golon va

43 ard  =Vi(ab)  giymotine  goro

- formul vahidinin sayi,

atomlarin sayidir.

Xp - Sada yuvacigin radiusu asagidaki

tonlikdon muayyan olunur:

1
Burada a= - (

X0: I‘SZ

1/3(a0 . a)
3

b- birlogsmadaki

n)??  =0.8858;

a0=0.01529 nm olub Bor radiusu adlanir.

S vo ts iso asagidaki tonliklordon

muoayyan edilmisdir.

Kristal
gostaricilori vo formul vahidlori
moalumatlara

kimyovi

s=2a%zR; t=2a, 72"

gafasin - ndvd,

asasan

onun

asas
kristallo-
secilmisdir.

Cadval 2-da ShgO11Br,-in molekulyar xassalori
verilmisdir.

Yuxaridaki kristallografik xassalardan,
kvaziatomlarin Cebisev omsallarindan istifado
edorak surmonin gostarilon oksobromidi Gglin
valent elektronlar1 enerjisinin kvaziimpulsdan

hesablanmisdir. Burada V- yuvacigin hacmi, a @Sttt En=f(k)  qurulmusdur  (sakil),
Codval 2.
Birlosmo Sim- | Qofos sabitlori Formul vahidlori Sixlg (D,kg-m‘3-1§)
met- say1
riya
ShgO11Br Mono | a=19,10A° =2 5,63
klin | b=4,07A°
c=10,47A°
p=110°
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o | I I 1 Sokildan gorundiy kimi valent elektronlar:

___4% 5p(58) kvaziatomlarin s va po(do), p1(dsi) zolaglarinda
—~

yerlasirlor. Atomlarin sira némrasi artdiqca s-,
);d(sg d- saviyyalor “0” enerjisina nisbaton daha
kicik enerjili  saviyyalori  tutur. Fermi
enerjisinin sigrayisla doyismosi elementlarin
kvaziatomlarinin saviyyalarinin Fermi
saviyyasina goadar bir atom t¢un deyil, onlarin
g toplusu uglin dolmast ilo izah olunur.
Bc;:isgieefgp;’;‘; Xalk_oha_logenldlar_m standart termodlna_mlkl
-5 n i 3 - 3¢ vo fiziki _xz_;lss:;lerl kompyuter modellasdlrma
tocrubalori ilo hesablanaraq asagidaki tonliklo

ifads olunmusdur:

(—AHg, ; ke/mol) =1165516- PV (c,, .. ) — 6348604 P (C,, 5 ) + 63,27 (Cky-at)
(—ASgs ; ¢/ mol-k) =—117868- PP (c,, ) +279245- P (c,, ) +55.198.

298,

Codval 3-do  ASgg.-in giymotlori uygun naticolorlo  miuqayisoli  formada  dogiglik

. - . xatalart ilo verilmisdir.
birlosmalor ~ Gglin ~ odobiyyatda ~ molum ;

Cadval 3.
Ne A'BYC™ AS? Y-hesablama-
birlosmolori ra0 (¢ /mol k) adob.forglori
Odobiyyat Modellagdirma
1 SbSJ 113.000 143.000 -30.000
2 BiSeJ 140.000 143.000 -3.000
3 SbSBr 132.000 131.000 1.000
4 |BiSCI 118.000 272.000 -154.000
5 BiTeJ 176.000 143.000 33.000
6 SbSeJ 130.000 132.000 -2.000
7 SbTeJ 176.000 174.000 2.000

Sixhigin 1A va VA yarimgrup elementlorinin  toyini asagidaki tonlikls ifads olunur:
xalkohalogenidlori Ggtin modellosdirma ilo

_ 2 o)
D(kg_m,g'log)——3476910 ‘A, +60511a,°B, ., +443]
Burada  Awa, Bwa - A"(AY)-BY-CY" kvaziatomlaridir;  do,dg),d—onlarn  E-k
birlosmolorindo A", AY vo BY! diagramlarinda uygun valent elektronlarmnin
enerjiloridir.
NOTICO

1.Mugayisali analiz sullar1 yalmz gabagcadan tayinati Uglin daha mogsadouygun
analog  birlosmalor  sirasinda  xassalorin  vo daqiq tatbiqg olunur.
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2.Kompyuter modellogsmo Gsulu ilo
A'BYICV!" vo AVBY'CY" xalkohalogenidlorini
toskil edan kvaziatomlarin valent
elektronlarmin  Cebisev omsallart ossasinda

hamin birlogsmolorin termodinamiki, fiziki-
kimyavi xassalari todgiq edilmisdir.

3.Alinmig naticalor analitik asililiglarla
ifado  olunmus,  odobiyyatdan  moalum

qiymoatlorlo muqayiso edilmisdir.
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OH3HKO- XHMHYECKHE OCHOBBI ITPOTHO3HPOBAHHA CBOHCTB CHCTEM
AIIIBVICVII ’ AVBVICVII
C.M.I'aoscues, C.3.Mup3anueea, Y.A.Kynuesa

Memooom KomMnbIomepHO20 MOOIUPOBAHUSL PACCUUMANbL DPUBUKO-XUMUYECKUE CEOUCMBA XAlb-
kozanoeenuoog snemenmos 1A, VA epynn ¢ ucnonvzosanuem xosgpguyuenmos Yeowviuesa, avi-
Pasxcarowux dHepeUul 8A1eHMHbIX dEKMPOHO8 COCMABNAIWUX UX K8AZUAMOMOS.

Knrouesvte cnosa: cmanoapmuas SHmponusi, K8A3uamom, Xaivkoeanoeenuovt snemenmos 1A,
VA epynn

PHYSICO — CHEMICAL PRINCIPLES OF THE FORECAST OF
ABVicY!! AVBYICY! SYSTEMS PROPERTIES

S.M.Gadjiev, S.E.Mirzaliyeva, U.A.Guliyeva

Using computer modeling methods, physical —chemical properties of chalcohalogenides of
11 A,V A group elements have been identified to comply with Chebyshev coefficients that
demonstrate energy of valence electrons of quasi-atoms.

Key words: standard entropy, quasi-atom, chalcohalogenides of 111 A, V A group elements
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