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(Ag,S),, nanohissaciklarinin elektron qurulusu molekulyar orbitallar metodunun variantlarindan biri olan Genislonmis Hiikkel
metodu ilo tadqiq olunmugdur. Molekulyar orbitallar nanohissaciyin atomlarin valent atom orbitallarinin xatti kombinasiyalar1 sok-
lindo axtarilmigdir. Xotti kombinasiyanin namolum omsallari molekulyar orbitallar metodunun tonliklori hall olunaraq tapilmisdir.
Hesablamalar naticosindo (Ag,S), nanohissaciklorinin orbital enerjilori, ionlasma potensiali, tam elektorn enerjisinin qiymatlori he-
sablanmugdir. n =2, 3, 4, 5, 6 olan hallar {iglin nozari tadqiqatlar aparilmigdir. Hesablamalarin naticolori gostorir ki, n = 2, 3 oldqda
(Ag,S), nanohissaciyi méhkom, n =4, 5, 6 oldugda iso yumsaq elektrofil va stabil yarimkegirici materiallardir.

Acar sozlar: nanotexnologiya, kompiiter modellasdirmo, kvantmexaniki hesablama.
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NOZORI METODOLOGIiYA

Gimis sulfid (Ag,S), nanohissaciklori 6z xassolorine
goro genis totbiq saholorino malikdir [1]. Bu nanohisse-
ciklor ronglayici maddolorin, elektron sxemlorin va s. ha-
zirlanmasinda genis istifado oluna bilor. Nanohissocik-
lorin elektron qurulugunun kvantmexaniki dyronilmasinin
boyiik shomiyyati vardir [2, 3]. Buisdo (Ag,S), nhanohis-
sociklorinin elektron qurulugu kvantmexaniki tadqiq olun-
musdur. Molumdur ki, nanohissaciklorin qurulusu vo xas-
solari nanohissacikdoki atomlarin say1 vo 6l¢iisii ilo miioy-
yon olunur. Atomlarin saymi miioyyon etmok iigiin iso
miixtolif iisullar mévcuddur. Ag vo S atomlariin kova-
lent radiuslarinin  qiymetlorini bilorok (rag=0,134nm,
rs=0,102nm) iki Ag va bir S atomlarimimin taqribi olaraq
yerlosdiyi kiironin radiusunu sokil 1-don istifado edorak
toyin etmok olar. AACD-ds r=AC/2. Bu diizbucaql tighu-

cagda AC =+/AD?+CD? ; AD=4rp, vo CD=2(rag*rs)
gotiirmak olar. Belolikls, r=0,357 nm alariq. Nanohisso-

3
cikdaki atomlarin say1 toqribi olaraq N = (—J diisturu
r
ilo hesablana bilor. Burada R kiirs formali (Ag,S), nano-
hissaciyinin radiusu, r iss kiiro formali hesab olunan
Ag,S-nin radiusudur. R=0,649 nm olduqda, n=6 alinir vo
biitiin glimiis vo kiikiird atomlarinin say1 iso N=18 olar. n-
don asili olaraq (Ag,S), nanohissaciklorinin nazeri mode-
lini qurmagq olar. Sokil 2-do n=6 olan hal {igiin (Ag,S)s Na-
nohissaciyinin modeli verilmigdir. Toqdim olunan isde
giimis sulfid (Ag,S), nanohissaciyinin elektron qurulusu
va xassolori Genislonmis Hiikkel metodu ils 6yronilmigdir

A o

[4, 5]. Genislonmis Hiikkel metodu molekulyar orbitallar
(MO) metodunun sads yarimempirik variantidir. MO me-
todunda hesab olunur ki, molekulda har bir elektron mole-
kuldaki niivalorin va digor elektronlarin yaratdigi miioy-
yan effektiv sahods basqa elektronlardan asili olmadan
horokst edir. Molekulda elektronun hali molekulyar orbi-
tal adlanan birelektronlu dalga funksiyasi ilo tosvir olunur.
Onlar goxmoarkazli funksiyalardir. Belos ki, molekulyar or-
bitallarin ifadasins elektronun miixtalif atom niivalorindon
olan mosafolori daxil olur. Molekulyar orbitallarin axta-
rilmasinin miixtalif variantlart mévcuddur. Onlardan biri
do U; molekulyar orbitallarin1 molekula daxil olan atomla-
rin atom orbitallariin Xatti kombinasiyasi soklinds axta-
rilmas1 metodudur (MO LCAO yaxinlagmasi) [7, 8]:

U = Zcqilq @)
g=1

burada Cgi - namelum amsallar, y, - ise bazis funksiyalari
kimi segilon atom orbitallaridir. Molekullarm elektron
qurulusunun kvantmexaniki hesablamalarinda adston va-
lent elektronlarin atom orbitallarimi nozors almagla ki-
faystlanirlor. Atom orbitallar1 olaraq Gauss funksiyalarin-
dan istifado olunmusdur [5]. n-in har bir giymoti tgiin
MO metodunun tenliklori hall olunaraq Cg omsalari vo &
enerjilori tapilmigdir. n=6 olan hal ii¢iin orbital enerjilorin
giymotlori codval 1-do verilmisdir. & -lorin giymatlorin-
don istifade edorok (Ag,S), nanohissaciklorinin tam
elektron enerjisini, ionlagma potensialimin qiymatlarini
hesablamaqg, mexaniki, elektrik, magnit xassslorini vo s.
todqiq etmok olar.

Sokil 1. Ag,S hissaciyi vo sulfid (Ag,S), nozori modellori.
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Sokil 2. (Ag,S), nanohissaciyinin modellori(n=6, N=18.

Cadval 1.
(Ag,S)e nanohissaciyi tiglin orbital enerjilorin & giymatlori (a.v.)
i=212,...40 | i=4142..,80 | i=8182,...,120 | i =121,122,...,162

-20.750460 -13.022777 -10.778826 -3.568621
-20.750320 -13.005531 -10.778650 -3.568071
-20.646199 -13.005449 -10.405552 -3.475206
-20.564838 -12.944622 -10.199027 -3.474933
-20.564613 -12.944580 -9.055158 -3.169182
-20.477746 -12.671110 -8.878267 -3.074863
-14.802776 -12.670842 -8.517015 -2.168614
-14.655415 -12.563656 -8.516745 -2.167796
-14.589451 -12.563542 -8.282917 -1.988418
-14.589266 -12.440763 -8.282577 -1.406549
-14.559562 -12.440446 -8.060901 0.080675
-14.559357 -12.412270 -8.060765 0.081157
-14.483707 -12.367412 -7.871468 1.520197
-14.448351 -12.229629 -7.827384 3.226012
-14.448153 -12.229507 -7.751411 3.226506
-14.423784 -12.182045 -7.751356 3.302645
-14.423631 -12.182024 -7.731060 7.148456
-14.408189 -12.135542 -7.625200 7.584502
-14.265589 -12.135491 -7.624994 7.584693
-14.265419 -12.133106 -7.511059 9.122599
-14.221874 -12.066507 -7.511038 9.123298
-14.046000 -12.044165 -7.360955 13.054543
-14.045602 -12.044102 -7.340623 16.768745
-13.758052 -11.889147 -7.323359 16.771139
-13.733302 -11.888754 -7.323210 26.375535
-13.630178 -11.878882 -7.315710 26.377178
-13.547870 -11.855129 -7.273874 33.392652
-13.449192 -11.854934 -7.273634 33.394564
-13.349201 -11.850003 -7.254545 45.168993
-13.349171 -11.692513 -7.254394 45.175979
-13.329997 -11.624917 -7.091135 56.737670
-13.273384 -11.569060 -7.051483 56.740160
-13.250565 -11.568923 -7.051219 65.468229
-13.250489 -11.553907 -7.050118 65.473695
-13.236800 -11.553715 -7.000584 65.583026
-13.236776 -11.362231 -6.966450 66.913026
-13.140884 -11.362191 -6.082653 71.725167
-13.093611 -10.970448 -6.082408 71.726495
-13.093563 -10.928203 -5.653584 72.824883
-13.022821 -10.927960 -5.653470 109.847994

147.321184

177.710651
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(Ag,S), NANOHISSOCiYi UCUN
HESABLAMALAR VO NOTIICOLORIN ANALIZi

Hesablamalar naticasinds (Ag,S), nanohissaciyin or-
bital enerjilari, ionlagma potensiali, tam elektron enerjisi-
nin giymatlori hesablanmigdir. (Ag,S), nanohissaciyinin
elektronlart on asagi enerji soviyyasindon baslayaraq iki-
iki soviyyslards yerlosdirilir. Elektronlar torafinden tutul-
mus on yuxar1 molekulyar orbitalin enerjisi: giomo Vo oNn
asag1 bos molekulyar orbitalin enerjisi: & ymo miloyyon
edilmigdir. Nanohissaciyin ionlagma potensiali:
ls=-&1omo, gadagan olunmus zonanin qiymati
Eg=&.umo-éHomo hesablanmusdir. (Ag,S)s li¢iin gadagan
olunmus zonanin qiymeoti E4=1,143869eV alinmisdir. Bu
da elmi adobiyyatdan molum Eg=0,88-1,21eV [1] qiyme-
ti ilo yaxs1 uygun golir. Bu isa (Ag,S), nanohissaciyinin
yarimkegirici material oldugunu gdstorir. Mdohkomlik

n=-— Eg vo nanohissaciyinin siialandira bilocayi foto-

nun dalga uzunlugu A= -10%® nm_ diisturu ilo

umda siiratidir. A-n1 hesablayarkon, Eg-nin eV ilo qiymaot-
lorindon istifads olunur. 7 <leV olduga yumsaq, n >1eV
oldugda iso mokom material hesab olunur. Hesablamalar
naticasinda (AgS); va (Ag,S)s méhkom, (Ag,S)s, (Ag.S)s
vo (Ag,S)s yumsaq materiallar oldugu miioyyon olun-
musdur. n =2, 3, 4, 5, 6 hor bir gqiymati iigiin & yyo<O0
olduguna gora, (AQ,S), nanohissaciklori elektrofildir.
(Ag,S), nanohissaciyinin stabilliyi

AE((Ag,S),) = Epg, s —N-(2-Epy +Es)

diisturu ilo hesablanir. AE((Ag,S),) > 0 oldugda material
geyri stabil, AE((Ag,S),) < 0 oldugda material stabil he-
sab olunur. Tadqiq olunan nanohissaciklor stabil alinmig-
dir. (Ag,S)s nanohissaciyinin orbital enerjisinin qiymatlori
cadval 1-do verilmisdir. (Ag,S), nanohissaciklari {igiin he-
sablamalarin noticalori cadval 2-ds verilmisdir. Stabillog-
mo parametrinin, gadagan olunmus zonanin va siialanan
fotonun dalga uzunlugunun qiymotinin nanohissacikdoki
atomlarin sayindan (N) asililhiq qrafiklorini qura bilarik
(sakil 3).

16- Eg
hesablana bilor. Burada h - Plank sabiti, c¢ - isigin vaku-
Codval 2.
(Ag,S), nanohissaciklori tigiin alinmis naticolar
3
Sira Obyekt EHoMO ELvMo Tam enerji Stabillik lonlasma Qadagan Mghkamlik Siialanan
N-si E(av.) parametri potensiali olunmus zonanin parametri fotonun dalga
AE (awv.) L(eV) qiymati n (eV) uzunugu A
EAeV) (nm)
! AsS -11.479287 -8.14344 -13,74292863 -0.427184025 11479287 3.335847 1,6679235 372,66
2 (Ag,8), -10,944141 -8.332696 -27.47880518 -0.847315966 10944141 2411445 1,2057225 51551
3 (AgyS); -9.175848 -8.329062 -40.60253209 -0.655298268 9.175848 0.846786 0423393 1468.05
4 (Ag,S), -10.480609 -9.182612 -54,91963973 -1,65666132 10.480609 1,297997 0.6489985 957.73
5 (Ag,8); -10,521082 -9.132331 -68,64553839 -2,066815349 10521082 1,388751 0,6943755 895,14
6 (AgS)s -10,199027 -9.055158 -82.36727321 -2.472805558 10.199027 1.143869 05719345 1086.77
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Sokil 3. Stabillosma parametrinin, qadagan olunmus zonanin v siialanan fotonunun dalga uzunlugunun qiymatinin

nanohissocikdoki atomlarin N sayindan asililig1

NOTICO

(Ag,S), nanohissaciyinin elektron qurulusu Genislon-
mis Hiikkel metodu ilo Gyronilmisdir. Nanohissociklarin
orbital enerjilori, ionlagma potensiali, tam elektorn enerji-
Sinin giymatlori hesablanmigdir. Hesablamalarin naticals-
ri gostorir ki, n = 2, 3 oldugda (Ag,S), nanohissaciklori
mohkom, n =4, 5, 6 oldugda iso yumsaq elektrofil vo sta-

bil yarimkegirici materiallardir. Bu materiallar miixtalif
elektron sxemlarin hazirlanmasinda istifads oluna biler.

Cadval 2-don goriindityli kimi, (AgQ,S), arasinda on
stabili olan n=6 olduqda alinir. Nanohissaciklarin dlgiilari
va kiitlalari artdiqca, enerji saviyyaslari arasinda forq azalir
va qadagan olunmus zonanin qiymati do azalir Bu da
kvantmexaniki tosavviirlors uygun golir.
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Mahammadali A. Ramazanov, Arzuman G. Gasanov, Faig G. Pashayev

THE MATHEMATICAL MODELLING AND INVESTIGATION
OF SULFIDE SILVER NANOPARTICLES

The electronic structure of the (Ag,S), nanoparticles were investigated by semi-empirical Generalized Hukkel method. This
method is a variant of the molecular orbitals method. Molecular orbitals are represented as a linear combination of valence atomic
orbitals of the atoms of the nanoparticle. The numerical values of the unknown coefficients of the linear combination are found by
solution of equations of molecular orbitals method. The orbital energies, potential ionization, the total electronic energy of (Ag,S),
nanoparticles were calculated. The results show that at n=2 and n=3 the (Ag,S), nanoparticles are hard and that at n=4, 5 and 6 are
soft, electrophile and stable semiconducting materials.
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MATEMATHYECKOE MOJEJIUMPOBAHUE U UCJIIEJOBAHUE
HAHOYACTHIL CYJb®UIA CEPEBPA

HceneoBaHo 3J1€KTPOHHOE CTpoeHHe HaHOYacTHIB! (AJ,S), paCIIMPEHHBIM OIYIMIHPHIECKUM METOIOM XFIOKKEIs, SBISIO-
IIMMCSI OTHUM U3 BAPUAHTOB METO/d MOJICKYJIIPHBIX OpOHTanei. MoseKysipHble OpOUTaNN MPECTaBICHBI B BH/E JTHHEHHOH KOM-
OMHAIMK BAJCHTHBIX aTOMHBIX OpOUTaJIel aTOMOB HAaHOYACTHUIIBI. YHMCIICHHBIC 3HAYCHUS HEM3BECTHBIX KO3((OUIMEHTOB JTMHEHHOM
KOMOWHAIIMM Hal/IeHbl PelIeHneM ypaBHEHHH MeTOo/a MOJEKYJSIpHBIX opOuTanell. B pesynbrare pacdeToB BBIYHCIECHBI OpOUTANb-
HbIC SHEPTUH, MOTEHIIHAT HOHH3AINH, [TOJTHAS SIICKTPOHHAsE SHeprust HaHoYacTHIBI (AQ,S),. Pe3ybTaTsl pacueToB MOKa3bIBAIOT, YTO
npu N=2 1 N=3 HaHo4acTHIBI (AQ,S), SBIAIOTCS KECTKUMH U 1IpH N=4, 5 1 6 MATKHUMH, dJIEKTPOPUIBHBIMU H YCTONYUBBIMH MOJY-
MIPOBOJSIIMMH MaTepHAaIaAMH.

Qabul olunma tarixi: 27.03.2017



