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İşdə eyni növ və ya müxtəlif növ atomlardan təşkil olunmuş verilmiş ölçülü
nanohissəciklərdəki atomların sayının hesablanması məsələsinə baxılmışdır. Hesablamalar
qızıl, gümüş, kadmium sulfid və titan dioksid nanohissəcikləri üçün aparılmışdır. Qeyd
olunan nanohissəciklər üçün nəzəri vizual modellər qurulmuş və kvantmexaniki
hesablamalar aparılmışdır. Hesablamalar qızıl və kadmium sulfid nanohissəcikləri üçün
Sleyter atom orbitalları, gümüş və titan dioksid nanohissəcikləri üçün Gauss atom
orbitalları bazisində aparılmışdır.
Açar sözlər: kvantmexaniki hesablamalar, nanohissəciklər, nəzəri vizual modellər

          Nanohissəciklərin xassələri onun
ölçülərindən və nanohissəcikdəki atomların
sayından asılıdır. Elmi ədəbiyyatda [1]  eyni
növ atomlardan təşkil olunmuş və verilmiş
ölçülü nanohissəcikdəki atomların sayını
təyin etmək üçün aşağıdakı ifadədən
istifadə olunur:
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          Bu zaman nanohissəcik “kip qablaş-
dırılmış” sfera formasında qəbul edilir. N-
atomların sayı, -r materialın sıxlığı, D –
sfera formalı nanohissəciyin diametri, NA -
Avoqadro ədədi, molyar kütlədir.

Müxtəlif atomlardan təşkil olunmuş
nanoquruluşlar üçün (1) – dən  istifadə

etmək mümkün deyil. Ədəbiyyatda  belə
nanoquruluşların ölçülərini və ondakı
atomların sayını tapmaq üçün müxtəlif
üsullar təklif olunmuşdur. Bu üsullar
mürəkkəbdir və onlarla hesablamalar
aparmaq çətindir. İşdə belə nano-
quruluşların ölçüləri məlum olduqda ondakı
atomların sayını tapmaq üçün üsullar təklif
olunur. Nanohissəciklər sfera formasında
qəbul edilir.
            (CdS)n  nanohissəciyində n-in
hesablanmasına baxaq. Sferik formalı CdS
birləşməsinin ölçüsü scdh rrr +=   kimi
götürülə bilər (şəkil 1). rcd və rs kadmium və
kükürd atomlarının kovalent radiuslarıdır:

0.148=cdr nm, 0.102=sr nm-dir.

Şəkil 1. Şəkil 2.
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Hesab olunur ki, CdS molekulları r
radiuslu boş sferanın səthində yerləşmişlər
(Şəkil 2).  Onda verilmiş R – radiuslu
nanohissəcik üçün
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=                (2)

kimi hesablana bilər. Burada .2 hrRr -=

Hesablamalar nmR 52,0=  radiuslu
nanohissəcik üçün aparılmış və 9n »
alınmışdır. Nanohissəcikdəki atomlar ın sayı
isə N=18 olur. (CdS)9  nanohissəciyinin
nəzəri vizual modeli (Şəkil 3) qurulmuş [2-
3]  və kvantmexaniki hesablamalar aparıl-
mışdır.

Şəkil 3. (CdS)9  nanohissəciyinin nəzəri vizual modeli

nTiO )( 2  nanohissəciyinə baxaq. 2TiO
birləşməsinin forması Şəkil 4-dəkı kimi
qəbul edilir. Onda  sferik formalı 2TiO
birləşməsinin radiusu

22

22 DCADACrh

+
==  kimi təyin

oluna bilər.

                                    Şəkil 4.

0r4AD ×=  və )(2 0 TirrDC +×= ,
0,073=Or nm, 0,132=Tir nm oksigen və

titan atomlarının kovalent radiuslar ıdır.
2TiO  birləşmələri də boş sferanın səthində

yerləşmiş hesab olunur (Şəkil 2). n2 )TiO(
nanohissəciyi  üçün də n  (2) düsturu ilə
hesablana bilər. nmR 46,0=  olduqda

6n »  alınır. Atomların ümumi sayı  N=18
olar. 62 )(TiO  nanohissəciyinin nəzəri
vizual modeli qurulmuş (Şəkil 5) və
kvantmexaniki hesablamalar aparılmışdır.

Şəkil 5. ( )62TiO  nanohissəciyinin nəzəri vizual modeli
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          Hesablamalar nəticəsində nmD 8,0»
ölçülü qızıl və gümüş nanohissəcikləri
üçün, uyğun olaraq,  N=16 və N=12
alınmışdır. Au16 və Ag12 nanohissəciklərinin

nəzəri vizual (Şəkil 6 və 7) modellər
qurulmuş [2-3] və bu modellər əsasında
kvantmexaniki hesablamalar aparılmışdır.

Şəkil 6. Au16  nanohissəciyinin nəzəri vizual modeli

Şəkil 7. Ag12 nanohissəciyinin nəzəri vizual modeli

12Ag  və 62 )TiO(  nanohissəcikləri
üçün hesablamalar Xartri – Fok – Rutan
(XFR) metodu ilə aparılmışdır. Bazıs atom
orbitalları kimi gümüş atomlarının1s-, 2s-,
2px-, 2py-, 2pz-, 3s-, 3px-, 3py-, 3pz-, 3dx2-,
3dy2-, 3dz2-, 3dxy-, 3dxz-, 3dyz-, 4s-, 4px-,
4py-, 4pz-, 4dx2-, 4dy2-, 4dz2-, 4dxy-, 4dxz-,
4dyz-, 5s-, 5px-, 5py-, 5pz-,  titan
atomlarının1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, 3s-, 3px-,
3py-, 3pz-, 3dx2-, 3dy2-, 3dz2-, 3dxy-, 3dxz-,
3dyz-, 4s-, 4px-, 4py-, 4pz- , oksigen
atomlarının 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-  atom
orbitallarından istifadə edilmişdir. Atom

orbitalları olaraq Gauss funksiyalarından
istifadə olunmuşdur. Molekulyar orbitallar
qeyd olunan atom orbitallarının xətti
kombinasiyası şəklində axtarılmışdır [4].
Hesablamalar zamanı Mathcad, MS Excel və
HyperChem proqramları(Free) istifadə
olunmuşdur.

16Au  və 9)(CdS  nanohissəcikləri
üçün hesablamalar valent elektronları
yaxınlaşmasında apar ılmışdır və molekulyar
orbitallar valent elektronlar ın atom
orbitallarının xətti kombinasiyası şəklində
axtarılmışdır. Atom orbitalları kimi Sleyter
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funksiyalarından istifadə olunmuşdur.
Məlumdur ki, Sleyter funksiyaları valent
oblastda elektronun halını  daha yaxşı təsvir
edir [5] və son zamanlar aparılan
kvantmexaniki  hesablamalarda əsasən
Sleyter funksiyalarından  istifadə edilir.
İşdə 16Au  və 9)(CdS  nanohissəcikləri
üçün hesablamalar Volfsberq - Helmhols
(VH) metodu ilə müəlliflərin tərtib etdikləri
kompüter proqramı əsasında aparılmışdır.

VH metodu ilə hesablamalar zamanı
effektiv Hamilton operatorunun matris
elementlərini və Sleyter atom orbitalları
daxil olan örtmə inteqrallarını hesablamaq

lazım gəlir. Hamilton operatorunun matris
elementləri atomların ionlaşma poten-
sialından və örtmə inteqrallar ından istifadə
etməklə qiymətləndirilir [6-8]. Sleyter atom
orbitallı örtmə inteqrallarını hesablamaq
üçün ədəbiyyatdan məlum olan analitik
ifadələrdən  istifadə olunmuşdur [9]. Hesab-
lamalar zamanı atom  orbitalları kimi Au
atomlarının 6s-, 6px-,   6py və 6pz, Cd
atomlarının 5s-, 5px-, 5py- və 5pz,  S
atomlarının isə 3s-, 3px-,  py- və 5pz,  -
Sleyter funksiyalarından istifadə
olunmuşdur.

KOMPÜTER HESABLAMALARI

Kvantmexaniki hesablamalar
nəticəsində 91216 )(,, CdSAgAu   və

62 )(TiO  nanohissəciklərinin molekulyar
orbitallarının analitik ifadələri tapılmış, E –
tam və -e orbital enerjiləri hesablanmışdır.
Nanohissəciyin Ip – ionlaşma  potensialının
qiyməti əks işarə  ilə elektronlar tərəfindən
tutulmuş ən yuxarı molekulyar orbitalın
enerjisinə bərabər götürülmüşdür:

YTMOIp e-= .
ABAB EnEE

n
×-=D )(

 düsturu
ilə nanohissəciklərin stabillik

parametrlərinin qiyməti tapılmışdır. 0E <D
olduqda material stabil hesab olunur.

Qadağan olunmuş zonanın eni
ABMOe - YTMOe kimi hesablanır. Burada ABMOe -

ən aşağı boş molekulyar orbitalın
enerjisidir. Nanohissəciyin şüalandıra
biləcəyi fotonun  dalğa uzunluğu

( ) nmhc
YTMOABMO
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düsturu ilə hesablana bilər. Hesablamaların
nəticələri cədvəldə verilmişdir:

Cədvəl . Kompüter hesablamalarının nəticələri
N Nano-

particles
     E (a.u.) ED ( a.u.) pI (eV) YTMOABMO ee -

(eV)

l (mkm)

1 Au16 -6.339366 -0.26367 3.703389914 0.4675225 2,7
2 Ag12 -

61797.168985
-2.26925 2.464504 4.194947 0,3

3 (CdS)9 -39.103686 -0.650808 9.858220 0.099839 12,4
4 ( )62TiO -5926.024383 -4.557863 2.199590 3.227303  0,39

NƏTİCƏLƏR

Hesablamaların  nəticəsinə əsasən
16Au  nanohissəciyinin keçirici, 9)(CdS -

yarım keçirici, -12Ag geniş zolaqlı

yarımkeçirici material, -62 )(TiO  geniş
zolaqlı yarımkeçirici stabil materiallar
olduğu müəyyən edilmişdir.

.
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                  ОБ ОПРЕДЕЛЕНИИ НЕКОТОРЫХ ПАРАМЕТРОВ НАНОЧАСТИЦ

М.А.Рамазанов, А.Г.Гасанов,  Ф.Г.Пашаев, А.Т.Махмуд
Бакинский Государственный Университет

AZ 1148, Баку, ул.З.Халилова, 23; е-mail: hasanovarzuman@hotmail.com

В работе рассмотрены способы определения числа атомов наночастиц в зависимости от их
размеров. Вычисления  проводились для наночастиц золота, серебра, сульфида кадмия и ди-
оксида титана. Построены теоретические визуальные модели и проведены квантовомеха-
нические расчеты. Для  наночастиц золота и сульфида кадмия расчеты проводились на ба-
зисе Слейтеровских атомных орбиталей, а для наночастиц серебра и диоксида титана - на
базисе Гауссовских атомных  орбиталей.
Ключевые слова: квантовомеханические вычисления,  наночастицы, теоретические визу-
альные модели.

                 ON DETERMINATION OF SOME PARAMETERS OF NANOPARTICLES

M.A.Ramazanov, A.G.Gasanov, F.G.Pashaev, A.T.Mahmood
                                                         Baku State University,
Z.Xalilov str., 23,  Baku AZ 1148,  Azerbaijan Republic,  е-mail: hasanovarzuman@hotmail.com

The work deals with some methods for determination of the number of atoms of nanoparticles
depending upon their size. Calculations were made conformably to gold, silver, cadmium sulfide
and titan dioxide. Theoretical visual models built and quantum mechanical calculations made.
Calculations for gold and cadmium sulfide nanoparticles have been carried out on the basis of
Slater functions and calculations for silver and titan dioxide nanoparticles carried out on the
basis of Gauss functions.
Keywords: quantum mechanical calculations, nanoparticles, theoretical visual models.
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