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Isda> eyni

név ve ya mixtalif ndv atomlardan

tagkil olunmugs verilmig Olcill

nanohissaciklardaki atomlar:n say:n:n hesablanmas: masalasina baxiimisdir. Hesablamalar
qizil, gimiy, kadmium sulfid va titan dioksid nanohissaciklari Ggun aparizimzsdir. Qeyd

olunan nanohissaciklar Ggln nazari

vizual

modellar qurulmus va kvantmexaniki

hesablamalar apar:lmisdir. Hesablamalar q:z:l vo kadmium sulfid nanohissaciklaori Ggin
Sleyter atom orbitallar:;, glimus va titan dioksid nanohissaciklori Gclin Gauss atom

orbitallar: bazisinda apar:imusdir.

Acar sozlar: kvantmexaniki hesablamalar, nanohissaciklar, nazari vizual modellar

Nanohissaciklorin  xassalori  onun
Olcularindan va nanohissacikdaki atomlarin
sayindan asilidir. EImi odobiyyatda [1] eyni
nov atomlardan togkil olunmus va verilmis
Olculi  nanohissacikdoki atomlarin sayini

toyin etmok Ucln asagidaki ifadodan
istifads olunur:
D °Na
N — L (1)
6 M

Bu zaman nanohissacik “Kkip gablas-
dirilmig” sfera formasinda gobul edilir. N-
atomlarin sayi, p — materialin sixhgi, D -
sfera formali nanohissaciyin diametri, Na -
Avogadro adadi, molyar kitloadir.

Muxtalif atomlardan toskil olunmus
nanoquruluslar Ggin (1) — don istifads

Cd

Sakil 1.

etmok mimkin deyil. Odosbiyyatda bels
nanoquruluslarin  6lgularini  vo  ondaki
atomlarin saymi tapmaq uglin muxtalif

usullar  toklif olunmusdur. Bu dsullar
mirokkabdir vo onlarla  hesablamalar
aparmag  c¢otindir. Isdo  belo  nano-

quruluslarin 6lgllari malum oldugda ondaki
atomlarin sayini1 tapmaq ucln usullar toklif

olunur. Nanohissaciklor sfera formasinda
qabul edilir.
(Cd9), nanohissaciyinde  n-in

hesablanmasina baxaq. Sferik formali CdS
birlosmosinin  &lglst r, =ry +r,  Kimi
gotirils bilar (sakil 1). reg Vo rg kadmium va
kukird atomlarimin kovalent radiuslaridir:

r, =0.148 nm, r, =0.102 nm-dir.
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Hesab olunur ki, CdS molekullar1 r
radiuslu bos sferanin sathinda yerlogmislor

(Sokil 2). Onda verilmis R — radiuslu
nanohissacik Ggun
R®—r?
n=-— (2)

T,

kimi hesablana bilsr. Burada r =R —2r,.

Cd
5 Cd

S Cd
Cd

Cd

Hesablamalar R =0,52 nm  radiuslu

nanohissacik Ugun aparilmis vo nN=9
alinmisdir. Nanohissacikdoki atomlarin sayi
iso N=18 olur. (CdS)g nanohissaciyinin

nazori vizual modeli (Soakil 3) qurulmus [2-
3] vo kvantmexaniki hesablamalar aparil-
misdir.

Sakil 3. (CdS)g nanohissaciyinin nazari vizual modeli

(TiO,), nanohissaciyine baxaq. TiO,
birlosmoasinin formas: Sokil 4-doki Kkimi
qobul edilir. Onda sferik formal: TiO,

birlosmasinin radiusu
AC -/AD’+DC? . :
r, = = Kimi  toyin
2 2
oluna bilar.
Ti
@) (@]
]

AD=4-r, v DC=2-(r,+r;,) |,
r, =0,073 nm, r, =0,132 nm oksigen vo
titan atomlarinin  kovalent radiuslaridir.
TiO, birlogmalori do bos sferanin sothinds
yerlosmis hesab olunur (Sakil 2). (TiO,),
nanohissaciyi ug¢lin do n (2) disturu ilo
hesablana bilor. R =0,46 nm olduqgda
N~ 6 almir. Atomlarin iGmumi sayr N=18
olar. (TiO,), nanohissaciyinin  nozari

vizual modeli qurulmus (Sokil 5) wva
kvantmexaniki hesablamalar aparilmisdir.

Sakil 5. (Ti02)6 nanohissaciyinin nozori vizual modeli
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Hesablamalar naticosindo D = 0,8nm

Olculi gqizil vo gumis nanohissaciklori
uctin, uygun olaraq, N=16 vo N=12
alinmisdir. Auis Vo Agiz nanohissaciklarinin

Au

Au Au

Au

Au
Au Au

nozari vizual (Sekil 6 vo 7) modellar
qurulmus [2-3] vo bu modellor asasinda
kvantmexaniki hesablamalar aparilmisdir.

&

Sakil 6. Auzs nanohissaciyinin nazari vizual modeli

&

Sakil 7. Agi2 nanohissaciyinin nazari vizual modeli

Ad,, vo (TiO,)s nanohissociklori

uctin hesablamalar Xartri — Fok — Rutan
(XFR) metodu ilo aparilmisdir. Bazis atom
orbitallar1 kimi giimus atomlarininls-, 2s-,
20x, 2Py, 2Pz 3%, 3Ppx, 3py-, 3p-, 3dx-,
3dy?-, 3dz’-, 3dxy-, 3dxz-, 3dyz-, 4s-, 4px-,
Apy-, 4pz-, 4dx?-, 4dy?*-, 4dz%-, 4dxy-, 4dxz-,
4dyz-, 5s-, 5px-, 5py-, 5pz-, titan
atomlarminls-, 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, 3S-, 3px-,
3py-, 3pr-, 3dx%-, 3dy’-, 3dz*-, 3dxy-, 3dxz-,
3dyz-, 4s-, 4px-, 4py-, 4pz- , oksigen
atomlarmin 1s-, 2s-, 2pyx-, 2py-, 2p-~ atom
orbitallarindan istifads edilmisdir. Atom

orbitallar1 olarag Gauss funksiyalarindan
istifado olunmusdur. Molekulyar orbitallar
geyd olunan atom orbitallarmin xatti
kombinasiyast soklindo axtarilmisdir [4].
Hesablamalar zaman: Mathcad, MS Excel vo
HyperChem programlari(Free) istifado
olunmusdur.

Au, vo (CdS), nanohissaciklori

uctin  hesablamalar valent elektronlari
yaxinlagsmasinda aparilmisdir vo molekulyar
orbitallar ~ valent  elektronlarin  atom
orbitallarinin xotti kombinasiyas: soklinda
axtarilmigsdir. Atom orbitallar1 kimi Sleyter
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funksiyalarindan  istifado  olunmusdur.
Molumdur ki, Sleyter funksiyalar1 valent
oblastda elektronun halin1 daha yaxsi tasvir

edir [5] va son zamanlar aparilan
kvantmexaniki hesablamalarda osason
Sleyter funksiyalarindan istifado edilir.

Isdo Au, vo (CdS), nanohissaciklori

uctn hesablamalar Volfsberq - Helmhols
(VH) metodu ilo miolliflorin tortib etdiklori
kompdter programi asasinda aparilmisdir.
VH metodu ilo hesablamalar zamani
effektiv.  Hamilton operatorunun matris
elementlorini vo Sleyter atom orbitallari
daxil olan 6rtmo integrallarini hesablamaq

lazim golir. Hamilton operatorunun matris
elementlori  atomlarin ionlasma poten-
sialindan va Ortmo inteqrallarindan istifado
etmoklo qiymatlondirilir [6-8]. Sleyter atom
orbitall1 6rtmoa integrallarin1 hesablamaq
uclin odobiyyatdan molum olan analitik
ifadalordan istifado olunmusdur [9]. Hesab-
lamalar zamani atom orbitallar1 kimi Au
atomlarmnin 6s-, 6pyx-, 6py veo 6p; Cd
atomlarmin  5s-, 5px., 5py- Vvo 5p; S
atomlarmin ise 3s-, 3px-, Py- Vo 5p; -
Sleyter funksiyalarindan istifado
olunmusdur.

KOMPUTER HESABLAMALARI

Kvantmexaniki hesablamalar
naticasinds  Au,, Ag,, (CdS), Vo

(TiO,), nanohissaciklorinin -~ molekulyar
orbitallarinin analitik ifadoslori tapilmis, E —
tam vo & —orbital enerjilori hesablanmisdir.
Nanohissaciyin Ip— ionlasma potensialinin
giymati oks isaro ilo elektronlar tarafindon
tutulmus oan yuxart molekulyar orbitalin
enerjisina barabar gotarulmasdar:

Ip=—¢4w - AE=E,, —n-E,, disturu

(AB),

parametrlorinin giymoti tapilmisdir. AE <0
oldugda material stabil hesab olunur.

Qadagan olunmus zonanin
& aavo ~ Evimo KiMi hesablanir. Burada &
on asagt bos molekulyar
enerjisidir. Nanohissaciyin
bilocoyi  fotonun dalga
P c-h _

(8ABMO _8YTMO)x1’6x10

dusturu ilo hesablana bilor. Hesablamalarin
naticalari cadvaldo verilmisdir:

eni

ABMO
orbitalin
stalandira
uzunlugu

x10° nm

ilo nanohissaciklarin stabillik
Cadval . Komplter hesablamalarmin naticalori
N | Nano- E (a.u.) AE (a.u.) I, (V) € a0 — Evivo A (mkm)
particles V)
1 | Aug -6.339366 -0.26367 3.703389914 0.4675225 2,7
2 | Agw2 - -2.26925 2.464504 4.194947 0,3
61797.168985
3 | (CdS) -39.103686 -0.650808 9.858220 0.099839 12,4
4 | (Tio,), -5926.024383 | -4.557863 2.199590 3.227303 0,39
NOTICOLOR

Hesablamalarin naticasine asason
Au,, nanohissaciyinin kegirici, (CdS), -
yarim kegirici, Ag,, — genis zolagh

yarimkegirici material, (TiO,), — genis
zolagl: yarimkecirici stabil materiallar
oldugu mioayyan edilmisdir.
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B pabome paccmompensl cnocobuvl onpedenerus Hucia amomos HaHOYACmuy 8 3a8UCUMOCIU OM UX
pazmepos. Bvluucienuss npogodunuce 0151 HAHOUACMUY 3040Ma, cepebpa, cyibhuoa Kaomus u ou-
oxcuda mumana. Ilocmpoenvl meopemuueckue u3yaibHvle MOOEIU U NPOBEOEHbL KEAHMOBOMEXA -
Huueckue pacyemsl. /1 Hanouacmuy 3010ma u cyav@uoa Kaomus paciemsl npogooUIUcy Ha 6a-
3uce Cneumeposckux amomuslx opoumaneil, a 01 HaAHoYacmuy cepebpa u OUOKCUOA MUMAHA - HA
bazuce I'ayccosckux amomuvix opoumanetl.

Knrouesvie cnosa: ksanmogomexanuueckue ebl4uCieHUs,
anbHble MOOeU.

HaHodacmuyvl, meopemuvecKkue 6us3y-

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, e-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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