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KICIiK ENERJILI ELEKTRONLARIN TOSIRILO SUYUN RADIOLIiZi PROSESININ
RIYAZI MODELLOSDIRILMOSI
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Monte-Karlo, birqgat toqqusma vo addimlama metodlarindan istifado edorak, Mathcad
programi asasinda, kisik enerjili elektronlarin (E=1, 2.5, 5, 10 keV) tosirilo suyun (maye
faza) radiolizi prosesi riyazi modellasdirilmisdir. Bu model asasinda elektronlarla su
molekullar: arasinda geyri-elastiki togqusmadan alinan fiziki (birgat ionlagmig molekulyar

orbitallar- H,O,", 6z enerjisini birinci elektron-hayacanlanma enerjisina qador itirmis

elektron-e_, vo elektron-hayacanlanma hallari-A'B,, B'A,, Ridberg hali, diffuzion zolaq,

dissosiativ hayacanlanma va plazmon) va fiziki-kimyavi (OH, €, H, H30", Hy, H,0,, HO;,

aq’

O,, OH', O, , HO, ) marhal> mahsullarinin radiasiya-kimyavi Ciximlar: tayin edilmigdir.

Kicik (0.05+10 keV), orta (10+100
keV) vo ya yiiksok (1005000 keV) enerjili
elektronlar su daxilindon kegorkon, su
molekullar1 ilo elastiki vo geyri-elastiki
togqusmada 6z kinetik enerjilorini todricon
itirirlor. Enerjinin radiasiya itkisi mexanizmina
goro, geyri-elastiki toqqusma zamani prosesin
fiziki morholosinde (<10™"° san.) miixtolif
molekulyar orbitallarm (MO) birbasa birqat

ionlagmasi- H,O,", 6z enerjisini birinci elek-
tron-hoyacanlanma enerjisino qodor itirmis
elektron-e_, vo elektron-hoyacanlanma halla-

ri: A'B;, B'As, Ridberq hali (Ry), diffuzion
zolaq (db), dissosiativ hoyacanlanma (de) vo
plazmon (ce-kollektiv hoyacanlanma) kimi
aktiv araloq hissociklor yaranir. Bu hissociklor
su vo ya su mohlullar1 daxilinds gedon fiziki,
kimyovi vo bioloji proseslora giiclii tosir
gostordiklorine goro, elmin miixtslif sahslorin-
do (atom, niivo vo plazma fizikasi, astrofizika,
atmosfer  hadisolorinin  modellosdirilmosi,
radiokimya, radiobiologiya vo i.a.) onlarin
rolunu dyronmokla, goalocokds bas vers bilocok
hadisolori avvalcadon prognozlasdirmaq olar.
Bu sobobdon do homin hissaciklorin omaolo
golmasini vo sorfini hom nozeri, hom do
tocriibi olaraq Oyronmok oSas problemlor-
dondir.

Elektron zorbasilo su molekulunun
ionlagsmasinin (e, 2¢) effektiv en kosiyinin
inandirict qiymotini [1-6] miislliflori miixtolif
tocriibo  tUsullarini  totbiq etmokls, [7-16]

miolliflori iso miixtalif nozori yanasmalardan
istifads edorak tayin etmislor.

Halolik elektron zarbasilo su molekul-
larmin hoyacanlanmasi barado heg¢ bir adobiy-
yat movcud deyil. Lakin fotoadsorbsiyali
spektroskopiya metodundan istifado edorok
[17-19] miolliflori suyun elektron-hoyacan-
lanma hallarim1 toyin etmiglor. Hal-hazirda
tocrilbbi  noticoloro  osaslanaraq  miixtolif
poliempirik metodlar totbiq etmoklo [20-24]
miolliflori  suyun elektron hoyacanlanma
hallarmin  effektiv. en  kosiyini  nozori
hesablamaislar.

Elektronlarla su molekulu arasinda
sopilmonin tam effektiv en kosiyi [25-30]
miiolliflori torafindon toyin edilmisdir. Tocriiba
vo noazori hesablamalardan aliman noticalori
miiqayiso etdikdo goriiniir ki, 30 eV enejidon
boyiik qiymotlords onlar {ist-listo diisiir, kigik
giymotlordo iso konara c¢ixmalar miisahido
olunur.

Radioliz prosesinin hor iki
moarhalolorinds (fiziki vo fiziki-kimyovi) amalo
galon mohsullarin radiasiya-kimyavi ciximlari-
n1 iso [31-41] miislliflori miixtolif yanasma-
larda nozori hesablamiglar. Miixtolif miisllif-
lorin ham nozori hom do tacriibi aldiglar:
naticalorlo bizim aldigimiz naticolor arasinda
miioyyan xata tortibinde uygunluqlar var.

Toqdim olunan isdo kicik enerjili
(T=1.0; 2.5; 5.0; 10 keV) elektronlarin tasirilo
suyun (maye faza) radiolizi prosesinin riyazi
modeli verilmisdir. Prosesin fiziki (<10™° san.)
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Vo fiziki-kimyavi (10™°-10" san.) morholo-
lorindo amalo galo bilacok ilkin mohsullarin
radiasiya-kimyovi ¢iximlar1 hesablanmigdir.
Modelds MO-larin  ionlasma  prosesinin
effektiv en kasiyi ticin Mott tonliyinin daha
tokmillogsmis formulasindan [7], miixtalif nov
elektron-hayacanlanma hallarinin effektiv en
kosiklori tigtin iso [13] miialliflorinin toklif
etdiklori  tonliklordon istifado edilmisdur.
Hesablama Monte-Karlo, birqat toqqusma vo
addimlama metodlarindan istifado edoarak,
Mathcad proqrami asasinda aparilmisdir.

e +A> A (A" )+e, (AE=E,,),
(AE=w+8B,),

g +A> A" +e +e,
burada, e,,e; vo e, -uygun olaraq ilkin, sopi-
lon vo topilon elektronlar, A-madds molekul-
lari, A", A", A™-uygun olaraq onlarin ionlag-
ma, hoyocanlanma vo ifrat hoyocanlanma
hallaridir. Bu proseslor zamani 6tiirtilon enerji
(AE), (1) halinda molekulun hayacanlanma
enerjisino (Eopn), (2) halinda iss j-c1 molekulyar
orbitaldan topilon elektronun kinetik enerjisi
(W) vo uygun orbitalin rabito enerjisinin (B;)

NOZORI METODLAR VO ALINAN
NOTICOLOR
Kicik  enerjili  elektronlarla  su
molekullar1 arasinda geyri-elastiki toqqusmada
enerji balansmi on sado halda T =E +AE

soklinds ifado etmok olar ki, burada, T vo Es
uygun olaraq elektronun toqqusmadan avval
vo sonraki kinetik enerjisi, AE iso qeyri-
elastiki toqqusma zamani elektron torafindon
su molekuluna 6tiirtilon enerjidir. Bu enerji su
molekulunun elektron-hoyacanlanmasma (1)
vo MO-larm (la;, 2a;, 1b,, 3a;, 1b;) birbasa
birqat ionlagmasina (2) sorf olunur

(1)
(2)

comino borabar olur. Sopilon vo topilon
elektronlarm kinetik enerjilori uygun olaraq
E,=0-dan E™=T-B;-ya vo W=0-dan
W™ = (T —B;)/2-ys qadar dayisa bilar.

Su molekukunun j-c1 MO-in birqat
ionlagsmasiin effektiv en kosiyini hesablamaq
liclin  Mott tonliyinin daha tokmillosmis
formulasindan [3] istifads olunmusdur:

doyW.T) S 1, 1
W Bj(t+u+d) | (weD)?  (t-w)’

2
burada1 tzly W:ﬂ) Uzg, S:47Z'a§N i '
B, B, B, " B,

Uj vo Nj j-c1 MO-a uygun elektronun kinetik
enerjisi vo sayi, ap-Bor radiusu, R=13.61 eV

Ridberq enerjisidir. Bj, Nj vo Uj-nmn miixtolif

1 :ﬂ%ﬂ}, @
W+Dt+w) 3| (w+D)*  (t-w)®

Ogor (2) ifadesini topilon elektronlarin enerji-
lorinin biitiin miimkiin qiymatlorino gors, yoni
W=0-dan W™*-a godar integrallasaq, j-c1 MO-
a uygun geyri-elastiki toqqusmada birgat ion-
lasmanin effektiv en kosiyinin ilkin (sokil 1)

MO-a uygun qiymotlori I-ci codvoldo Qektrgnpn k.metlk enerjisindon  asililiq
e ifadosini alarlq
verilmisdir. max
o;(W,T)
o, (T)= j 4dw (3)
1.5
= Sakil 1. Kigik enerjili elektronlarin tosirilo su
molekularinin j-ci MO-a (61-1a3, 6,-2a;, 63-1by,
s 04-3a1, 05-1b;) liygun birbasa birqat ionlagmanin
R - effektiv en kosiyinin onun kinetik
© enerjisindon asililig1.

O

1 0 1000 10000
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fonlagmanmn tam effektiv en kosiyini
almaq tiglin (3) ifadosini MO-larn sayina goro
comlomok lazimdir [11]:

o(M)=>,0,(T)

burada, Nmo=5 su molekulunun MO-larmnin
sayidir.

Elektronlarla su molekullar1 arasinda
geyri-elastiki  toqqusmada elektronun osas
haldan (0), n-ci hayacanlanma halina keg¢idin
effektiv en kosiyi [13]

(4)

47aZR

Ooy = 0 aln(l}tb+cE (3)
T+B+E,, R T

su

=} o,

1IN0

[Ikin elektronlar vo ya onlarin
yaratdiglar1 yeni nosil d6-elektronlar hor bir
geyri-clastiki  toqqusmada 6z enerjilorinin
miloyyon hissosini itirirlor ki, bu proses
elektronun enerjisinin yenidon qeyri-elastiki
togqusma yarada bilono kimi izlonilir. Enerjisi
T olan elektron su molekulu ilo geyri-elastiki
toqqusmada, hor bir akt zamani itirdiyi orta
enerjinin miqdar1 AE(T), asagida gostorilon
ifadoyo ekvivalent gétiiriilmuisdiir [38, 39, 41]:

AE(T) =3 Py (ME, + 2P (Me; (M) (4),

burada, P, (T)= T () n-ci hoyacanlanma halina
o (T)
kecidin, P,(T)= oi(0) J-c1 MO-1mn
0 (T)

ionlagsmasina uygun hadisolorin bas vermo

‘ hoyacanlanma (o1-A'Bj,
o X Ridberq hali (Ry), o4-diffuzion zolaq (db),

os-dissosiativ hoyacanlanma (de) vo op-
_ _ plazmon (ce)) hallarmin
s kasiklorinin onun enerjisindon asililig1.

ifadasi asasinda hesablanilmisdir ki, burada, a,
b vo ¢, 0 > n kecidine uygun sabitlor vo Eoq,
[13] homin ke¢ido uygun hoyocanlanma
enerjisidir. Hor bir kec¢ido uygun sabitlor
radiasiya-kimyoavi ~ ¢iximmn  tocriibalordon
alman qiymotlorine miinasib  se¢ilmisdir.
Sabitlorin va Egs,-in hesablamada istifado
olunan qiymatlori codval 2-do gostorilmisdir.
Sokil 2-ds kigik enerjili elektronlarin tosirilo su
daxilinds yaranan elektron-hoyacanlanma (o;-
A'B;, 0»-B'A;, o3-Ridberq hali (Ry), os-
diffuzion zolaq (db), os-dissosiativ
hoyacanlanma (de) va os-plazmon (ce))
hallarmin effektiv en kosiklorinin onun kinetik
enerjisindon asililig1 tosvir edilmisdir.

Sakil 2. Kicik enerjili elektronlarin tosirilo

daxilindo yaranan elektron-

1
Gz-B A1, O3~

effektiv en

ehtimallar, o, (T) = ZGOH M)+ Zaj (T)-tam
n i

.
effektiv en kosik, gj(T):j %g -enerjisi

&
B

T-olan elektronun j-c1 MO-da bir elektron-
miisbot ion  ciitliniin  yaratmasi {i¢iin
hesablanan orta enerjidir.

Model osasinda su molekullarinin bes MO-
larmin birgat ionlasmasina vo alt1 elektron-
hayacanlanma  hallar1  iiclin ~ hesablama
apartlmisdir. Codval 1-do laj, 2a;, 1b,, 3ay,
1b; MO-na uygun birgat ionlasmanin, cadval
2-do iso A'B;, B!A;, Ridberq hali (Ry),
diffuzion zolaqg (db), dissosiativ hoyacanlanma
(de) vo plazmon (ce) elektron-hoyacanlanma
hallarina uygun radiasiya-kimyavi ¢iximlarmin
hesablamadan alinan naticoalori verilmisdir.
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Cadval 1. Kigik enerjili elektronlarm tasirilo su molekulasinin MO-ma (1as, 2a;, 1by, 3ay,
1b;) liygun birbasa birgat ionlagmanin radiasiya-kimyovi ¢iximi

Molekulyar | N | Bj, eV | Uj eV T, keV
orbitallar 1 2.5 5 10
lay 2 | 539.7 | 7934 1.685 1.687 1.689 1.691
231 2| 36.88 | 70.71 0.951 0.950 0.954 0.957
1b, 2 | 19.83 | 48.36 0.697 0.701 0.704 0.704
3ay 2 | 1557 | 59.52 0.259 0.260 0.263 0.265
1by 2| 1261 | 6191 0.0003 0.0005 0.0007 0.0009

Cadval 2. Kigik enerjili elektronlarin tosirilo su daxilinde yaranan elektron-hoyacanlanm (A'B;,
B'As, Ridberq hali (Ry), diffuzion zolaq (db), dissosiativ hoyacanlanma (de) vo plazmon (ce))
hallarinin radiasiya-kimyavi ¢iximlari

Elektron- Hoyacanlanma Sabitlor T, keV
hayacanlanma | enerjisi, eV a b c 1 25 5 10
hallar1
A'B; 8.4 0.7532 | 0.4751 | 0.0675 | 0.870 | 0.877 | 0.872 | 0.875
B'A 10.1 0.3900 | 0.1500 | 0.0015 | 0.412 | 0.407 | 0.413 | 0.409
Ry 12.26 0.0465 | 0.0282 | -0.010 | 0.052 | 0.053 | 0.057 | 0.055
db 12.93 0.2380 | 0.0010 | 0.0265 | 0.267 | 0.269 | 0.264 | 0.260
de 14.1 0.2473 | -0.010 | 0.0150 | 0.218 | 0.212 | 0.208 | 0.214
ce 21.4 1.2951 | 0.0120 | 0.7532 | 1.089 | 1.086 | 1.087 | 1.094
Fiziki morholo mohsullar1 sonraki molekulyar reaksiya noticosinde H3O" ionuna
fiziki-kimyavi morholodo: e, -elektronlar vo OH radikalia, elektron-hayacanlanmos
elastiki toqqusma vo dipol relaksasiyasi mOIekg”ar rela,ksa,Siya’ f’a.lvto-i'onizasiya vo
noticasinde 6z kinetik enerjisini tadricon dissosiasiya noticosindo ndvboti mohsullarini

itirorok (10'15+10'12 saniyo miiddotindo) istilik
elektronlarma c¢evrilirlor vo noticodo solvat-
lagirlar (ey,, —>e€,,), H2O" ionlar1 ion-

omolo gotirirlor. Fiziki morholo mohsullarmin
~107? saniyo miiddotindo omolo  gotiro
bilocoklori ndvboti mohsullarin [40] faizlo
giymaoti codval 3-do verilmisdir.

Cadval 3. Fiziki morhalo mohsullarinin omalo gatirs bilacayi
mohsullarin faizlo miqdari

Fiziki G/100 eV Omolo golmo faiz, %
mohsullar kanallar1
€ sub 3.592 € aq 100
H,O" 3.592 H;0"+OH 100
A'B; 0.870 H,0 25
H+OH 75
B'A; 0.412 H,0 45
H,+H,0, 55
Ry 0.487 H,O 23
db H+OH 20
de H3O"+OH+e4 57
ce 1.089 H3O"+OH 92.2
H*+OH 7.8
Hesablamada ~10"° san miiddotine vo alman noticolor (codvel 4) miixtolf
godor gedon radioliz prosesinin fiziki vo fiziki- miislliflorin nozari [31, 42] vo tocriibalordon
kimyavi morhololorinds omoalo golon mohsul- aldiglar1  noticolorile  miiqayissli  gokilda
larin radiasiya-kimyavi ¢iximlar1 toyin edilmis  verilmisdir.
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Ikin Turner[42] | Kaplan[31] Tacriibi Bizim
mohsullar naticalor naticalor
OH 8.4 5.85 5.9 5.624
€aq 6.3 5.16 4.7 4.874
H 2.1 0.61 0.7 0.75
H;O" 6.3 5.16 4.8 4.874
H, 0.3 0.39 0.45 0.227
H,0, 0.3 0.39 - 0.227
HO, - - - -
0O, - - - -
OH - - - -
Oy - - - -
HO, - - - -

Su daxilinds gedon radioliz prosesinin
fiziki vo fizki-kimyavi morhalolorindo aktiv
araliq mohsullar {iciin bizim model osasinda
hesablanmis araliq mohsullarin radiasiya-kim-
yovi ¢iximlari, miixtolif miislliflorin miixtalif
yanasmalarda apardiglar1 nozori hesablamar-
dan va tacriibalodon alinan noticalor arasinda
miioyyan xota tortibindo uygunluq var.

fonlasdiric1 siialarin (elektron vo -
kvant) tosirilo su vo su mohlullar1 daxilindo
gedon proseslori model asasinda hesablamag

olar. Model osasmnda atmosferdo aerozol
daxilinde kosmik siialarin tosirilo gedon
proseslor, atom vo niivo energetikasinda eneji
dastyicis1 vo ya miixtolif mogsodlorlo istifado
olunan su vo su mohlullar1 daxilindo gedon
doyisiklor, onkoloji xostolorin elektron vo -
kvantlar vasitosilo eyni istigamotdo  vo
miixtolif istiqgamotlordon siialanmasi zamani
udulma dozasinin nano-, mikro- vo Umumi
dozanm toyinindo vo elocado konar effektlorin
minimum se¢ilmasinds istifads etmok olar.
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MATEMATHYECKOE MOJAE/INPOBAHHUE IIPOLIECCA PA/[THOJIN3A BOABI 110
JIEHCTBHEM HH3KOSHEPIETHYECKHX 3JIEKTPOHOB

A . /Drcagpapos

C ucnonvzosanuem memoodos Monme-Kapno u 00HOKpamuwix CMOJIKHOGEHUU NPOBEOEHO

mamemamudecKkoe ModeﬂupoeaHue gbus'uqecmtx u qbu3u1<0-xuMulteCKux cmaoul npoyecca

paouonuza  600vl  no0  Oelicmeuem
PAOUAYUOHHO-XUMUYECKUE — BbIXOObI

HU3KOIHEP2emuyecKux
npooykmos ¢huzuveckou cmaouu (06pazosamHvle 8

anexmponos.  OnpedeneHvl

pesynibmame npamou OOHOKPAMHOU UOHUZAYUU PA3TUYUHBIX MOLEKVIAPHLIX opoumanei uoHbl

- 1
H,O", anexmponvl nedoso3Oyicoenus €y, U 3NeKMPOHHO-8030ydHcOeHHble cocmosinusi A By,

1
B A1, puobepeosckue cocmosnus, oughghyzuonnas nonoca, cocmosnus OUCCOYUAMUBHO20
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8030)JICOCHUsL U NIA3MOHBL) U NPOOYKMOB UX NOCIEOYIOWe20 Npespaujerus 6 Qu3uKo-
xumuueckou cmaouu npoyecca (OH, e, H, H3;0", H,, H,0,, HO,, O,, OH ', O, , HO,).

aq’

MATHEMATICAL MODELLING OF RADIOLYSIS PROCESS OF WATER UNDER
THE EFFECT OF LOW-ENERGY ELECTRONS

Y.D.Jafarov

The radiolysis process of water (liquid phase) under the effect of low-energy electrons (E=1, 2.5, 5,
10keV) has mathematically been modelled using Monte-Carlo, single collision and legged methods of
MathCAD program. On the basis of this model, the radiation-chemical yields of the physical (single

ionized molecular orbitals- H,O;", electron lost its energy up to a primary electron-excitation energy-
e., and electron-excited states- A'B;, B*A;, Rydberg state, diffusion band, dissociative excitation and

0 H Hs0", Hz, H,0,, HO,, O,, OH, O, , HO, ) phase products
obtained from the inelastic collision of electrons with water molecules have been determined.

plasmon) and physicochemical (OH, e

KiMYA PROBLEMLORI Ne3 2009



	Y.D.Cəfərov
	Azərbaycan Milli EA Radiasiya problemləri institutu АZ1143, Bakı, F.Ağayev 9
	azirp@rambler.ru
	Monte-Karlo, birqat toqquşma və addımlama metodlarından istifadə edərək, Mathcad proqramı əsasında, kişik enerjili elektronların (E=1, 2.5, 5, 10 keV) təsirilə suyun (maye faza) radiolizi prosesi riyazi modelləşdirilmişdir. Bu model əsasında elektronl...
	Kiçik (0.05÷10 keV), orta (10÷100 keV) və ya yüksək (100÷5000 keV) enerjili elektronlar su daxilindən keçərkən, su molekulları ilə elastiki və qeyri-elastiki toqquşmada öz kinetik enerjilərini tədricən itirirlər. Enerjinin radiasiya itkisi mexanizminə...
	radiokimya, radiobiologiya və i.a.) onların rolunu öyrənməklə, gələcəkdə baş verə biləcək hadisələri əvvəlcədən proqnozlaşdırmaq olar. Bu səbəbdən də həmin hissəciklərin əmələ gəlməsini və sərfini həm nəzəri, həm də təcrübi olaraq öyrənmək əsas proble...
	Elektron zərbəsilə su molekulunun ionlaşmasının (e, 2e) effektiv en kəsiyinin inandırıcı qiymətini [1-6] müəllifləri müxtəlif təcrübə üsullarını tətbiq etməklə, [7-16] müəllifləri isə müxtəlif nəzəri yanaşmalardan istifadə edərək təyin etmişlər.
	Hələlik elektron zərbəsilə su molekul- larının həyacanlanması barədə heç bir ədəbiy- yat mövcud deyil. Lakin fotoadsorbsiyalı spektroskopiya metodundan istifadə edərək [17-19] müəllifləri suyun elektron-həyacan- lanma hallarını təyin etmişlər. Hal-haz...
	Elektronlarla su molekulu arasında səpilmənin tam effektiv en kəsiyi [25-30] müəllifləri tərəfindən təyin edilmişdir. Təcrübə və nəzəri hesablamalardan alınan nəticələri müqayisə etdikdə görünür ki, 30 eV enejidən böyük qiymətlərdə onlar üst-üstə düşü...
	NƏZƏRİ METODLAR VƏ ALINAN NƏTİCƏLƏR
	Kiçik enerjili elektronlarla su molekulları arasında qeyri-elastiki toqquşmada enerji balansını ən sadə halda  şəklində ifadə etmək olar ki, burada, T və Es uyğun olaraq elektronun toqquşmadan əvvəl və sonrakı kinetik enerjisi, ΔE isə qeyri-elastiki t...
	ƏDƏBİYYAT
	Я. Д. Джафаров

