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TETRAEDRIK FORMALI QIZIL NANOHISSOCIYININ ELEKTRON
QURULUSUNUN RiYAZI MODELLOSDIRILMOSI VO XASSOLORI
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Tetraedrik formali Auzo qizil nanohissaciyinin xassaleri qurulmus vizual modellori asasinda Geniglonmis Hiikkel metodu
tatbiq etmoklo Oyronilmisdir. Mexaniki, energetik, maqnit vo optik parametrlorinin bazi qiymatleri hesablannugdir. Hesab-
lamalarin naticaleri gostarir ki, Auzotetraedrik qizil nanohissaciyinin elektrik vo optik xassalori kiira formal1 qizil nanohissacik-
larinin xasselarinden farqlenir [1, 2]. Hoar iki formali qizil Auzo nanohissaciklorinin mexaniki xassalori toxminen eynidir vo

paramaqnitdir.

Acar sozlor: Tetraedrik formali qizil nanohissaciyi, riyazi model, Genislanmis Hiikkel metodu.

PACS: 81.07,-b; 07,05, Tp; 03,67: LX
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Metal torkibli nanohissaciklorin  xassslarinin
kvantmexaniki metodlar ilo 6yrenilmasinin bdyiik she-
miyyati vardir. Isdo sferik formali qizil vo giimiis nano-
hissaciklarindon forqli olaraq, tetraedrik formal qizil
nanohissaciyinin modellagdirilmosina vo xassalorinin
Oyronilmasine baxilmigdir [1, 2]. Bunun iigiin avvalca
onun vizual modelinin qurulmasma baxilmisdir.
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Au, nanohissaciyinin vizual modelinin qurulmasi
liciin ondaki atomlarm sayini toyin edok. Malumdur ki,
qizil atomunun atom kiitlasi

M=196.96655q/mol=0.19696655kq/mol, sixlig
p=19.32g/sm*>= 19320kg/m*> vo Avogadro ododi
N4 =6.0221415-10% 1/mol vo nanohissaciyin 6lgiisii
D=865 nm olarsa, bu qiymatlori [3]-ds verilon diisturda
nozars alaq

- 6,0221415 -10%= 20.017625 =~ 20.

6-M 6:0,19696655

Onda, Au, nanohissaciyi ii¢iin atomlarin sayi
N=20 alinir. Belalikla, dlgiisii D=0.865 olan tetraedrik

qizil nanohissaciyindoki atomlarin sayr 0/N=20 olar.I

I
Qizil atomlar1 arasindaki rabitonin metalliki olmasini

nazars alaraq 20 sayda qizil atomlarinin amolo gotirdiyi
dayaniqli nanoqurulusun vizual modelini qurmagq olar:

&

Sakil 1. Tetraedrik qizil nanohissaciyinin vizual modellari: a) - xatla, b) - xatt va kiiralarla, c)- kiiralarlo

NOZORi METODOLOGIYA.

Tetraedrik formali qizil nanohissaciyinin xassalo-
ri Genislonmis Hiikkel metodu totbiq etmokls Gyronil-
misdir. Genislonmis Hiikkel metodu molekulyar orbi-
tallar metodunun sado yarim-empirik variantidir [4, 5].
Valent elektronlar yaxinlagmasina asason U; molekul-
yar orbitallar1 valent elektronlarin hom z-, hom do o-
elektronlarin atom orbitallarinin xotti kombinasiyasi

soklinds axtarilir: |

22)1 (n _ 1)! (2#)2n+1

Ui = X4=1Cqi " Xq (1

burada x,- atom orbitallaridir vo onlar molum hesab
olunurlar. Atom orbitallar1 olaraq Qauss funksiyalarin-
dan istifads olunmusdur [6]:
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Burada u - variasiya parametridir, , 6, ¢, — elek-
tronun sferik koordinatlaridir, ¥;.,(6, ¢) - kompleks sfe-
rik funksiyalaridir, m - bazis funksiyalar1 kimi segilon
atom orbitallarmim sayidir, ¢, -namelum emsallarinin
giymatlori molekulyar orbitallar metodunun

Zq(Hpq - giSpq) Cqi =0

tonliklari hall olunaraq tapilir.

Burada H,, - effektiv Hamilton operatorunun mat-
ris elementloridir vo Volfsberq-Helmhols yaxinlagma-
lar1 osasinda qiymotlondirilir, S,, - 6rtmso inteqrallaridir
vo Qaus funksiyalar1 bazisindo hesablanir.
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Auz0 UCUN KOMPUTER HESABLAMALARL

Auy liglin qurulmus vizual modellor osasinda
kompiiterds ¢; orbital enerjilorin qiymatlori hesablanir.
Bu giymaotlor asasinda nanohissaciyin bir sira xassolori
todqiq oluna bilor. Nanohissaciyin elektronlari on asagi

enerji soviyyesindon baslayaraq iki-iki soviyyslorde
yerlogdirilir vo elektronlar torafindon tutulmus on yuxa-

11 Ewomo = -11.408870 eV vo on asagi bos  &umo =
=-8.440102 eV molekulyar orbitallara uygun enerjilar,

ionlasma potensialt /, = -&nomo = 11.408870 eV, tam
elektron enerjisi E,;, =; £;=-120.3316984a.v., gadagan

olunmus zonanin eni Eg=&.umo -Eumo =2,968768eV,
mohkomlik n = Ef =1,484384, siialandiracagi fotonun

St 1028 =418,734nm va stabil-
1.6'Eg

lik parametri AE=E,, -Y E, =-1,543232276a.v mii-
A

dalga uzunlugu A =

ayyan olunur. Burada E,=-5,939423304 a.v. qiz1l ato-
munun sarbast halda tam elektron enerjiloridir. AE >0
oldugda material geyri stabil, AE <0 olduqda, materi-
al stabil hesab olunur. Naticalor cadval 1-do verilmig-
dir. Moterize daxilinds verilmis giymotlor hamin ko-
miyyatlorin tacriibi qiymatloridir.

Cadval 1.
Auy liglin  energetik parametrlorin kompiiterds hesablanmis qiymatlori
N Nano- £ HoMO ELuMO Tam enerji Stabillogma fonlasma Qada- Moh- Stialanan
hissacik E(a.v.) enerjisi AE AE potensial1 gan komlik fotonun
(av.) I, (eV) olunmus | paramet- | dalga
zonanin ri uzunlugu
eni nevV) | Anm)
E, (eV)
1 Auyg 2,968769
-11,40887 -8,440101 -120,3316984 -1,543232276 11,40887 (3.0) 1,4844 418,734

Auz0 NANOHISSOCIYININ MEXANIKi
PARAMETRLORININ HESABLANMASI.

Nanohissaciyin mexaniki xassalorinin dyronilms-
sindo Yunq vo méhkamlik modullarinin qiymatlorinin
hesablanmasi vacib masoladir. Yunq modulunun qiy-
mati

—E_E ~ b —
Y=2=—t, F~— . E, = |AE] (4)I
k=§, O'=Y'£, G:L,
D D 2:(1+v)

diisturlarindan istifado etmok olar. Burada v Puasson
omsali, A sabit komiyyat olub nanohissaciklar {igiin
miiayyan tocriibi faktlar asasinda toytin olunur. [9] - da

|

_ HN-eBT _ 1.72-¢2-204-1073:300

A

_ 1.72-1.93711548 __ 3.33183862

diisturu vasitasils hesablana bilor. Burada Y -Yunq mo-
dulu, F' - nanohissaciyi pargalamagq ii¢iin qiivvenin qiy-
mati, £, - nanohissaciyin rabits enerjisi, S - nanohisso-
ciyin diametral en kasiyinin sahasi, » - atomlararasi ra-
bitanin uzunlugudur. Nanohissaciyin & sortlik omsali-
nin [7], o deformasiya, G siiriismo, K- hocmi elastiki
vo HN mohkamlik modullarinin giymatlorinin hesab-
lanmasi {iglin isa [8-10] -do verilon

K=—Y— HN=G-A-e BT
3:(1-2v)

(&)

IVerilrnis Olglilori 22 nm olan quzil (Y=100GPa,
G=34.01GPa, HN=1.72GPa) nanohissaciklori ii¢lin
Yung, siiriismo vo moéhkomlik modullarinin qiymatlo-
rind goéra A sabitinin qiymatini toyin eds bilarik:

= 0.09796644.

¢ 34.01

A -nm giymati tetraedrik qizil nanohissaciyi iiciin
0.09796644. B eksponensial parametrinin qiymati bii-
tiin nanohissaciklar {igiin B=2.204-101/K, 7=300°K.

Cadval 1-doki giymaetlors asason Auy nanohisss-
ciklorinin mexaniki parametrlorinin - £ sortlik omsali-
nin, odeformasiya, ¥ Yung, G siiriismo, K hocmi elas-
tiki vo HN mdohkomlik modullarinin giymatlorini he-

sablamagq olar. |

S =

34.01

- (g)z = 3.14159265 - (

34.01

[
Bunun {i¢lin Auyy nanohissaciyin rabito enerjisi-

nin E,= 1.54323225 a.v.=6.719-10"'%j, atomlararasi ra-
bito uzunlugunun » = 0.2718-10°m vo nanohissaciyin
olgiisiinii D~0.865-10°m, diametral en kosiyinin saho-
sini

. -9
M) = 58731071 2
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F =

Ep _ 1.54323225 av. _

6.719:10718j

L —=2472-10"8 N

va —
r 0.2718:10"9m

" 0.2718109m

nanohissaciyi pargalama qiivvesinin, v = 0.47 Puasson omsalinin vo A = 0.09796644 qiymatlorini (4) - (5)
diisturlarinda nazars alib onlarin giymatlarini hesablamagq olar:

F 2.472:1078N
Y=-=—"""——=42.07"10°Pa,
S  5.873:10719m?2
s 9 5.873-10719
k=Y -==42.07-10" - ———
D 0.885:10~°
r 0.2718-107°
oc=Y —=142.07-10°——
D 0.865:10~°
_ Y  420710°Pa _ 42.07'10°Pa
T 2(1+v) | 2:(1+0.47) 2.94
_ Y  420710°Pa _ 42.07-10°Pa
3:(1-2v)  3-(1-2-0.47) 0.18

= 28.582 N/m,
= 13.22-10°Pa,
= 14.31-10%Pa,

= 233.7+10°Pa,

HN =G-A-e BT = 14.34-10°-0.09796644 - ~2204:107%:300 — ( 72371 - 10°P .

Naticalor cadval 2-do verilmisdir. Mdtarize daxilinds verilmis qiymatlor hamin kemiyystlarin tocriibi giymat-

loridir.
Cadval 2.
Auy liglin mexaniki parametrlorinin hesablanmis qiymatlori

Ne sira Nano- Sartlik Deformasiya | Siirligma | Hocmi elastiki Yunq Mohkamli
nomrasi | hissacik amsali modulu modulu | modul modulu | k modulu

N/m (GPa) (GPa) (GPa) (GPa) (GPa)

1 Auo 28.582 13.22 14.31 233.7 42,07 0.72371

(0.216)

Auzo UCUN MAQNIT PARAMETRLORININ
HESABLANMASL.

Nanohissaciyin maqnit xassasini miioyyanlasdir-
mok iiciin oavvalco onun maqnit doymasi qiymotini
bilmok lazimdir. Nanohissaciyin magnit doymasini to-
yin etmak ticiin

3
M =My, - (1-22) ©)
diisturundan istifads etmok olar [11]. Burada M., hacmi
materialin maqnit doymasini xarakterizo edir vo Sl¢ii
vahidi 4-m’/kg. D - kiiro formal1 tosovviir edilon nano-
hissaciyin 6l¢iisii, d - soth qabiginin qalinhigidir. D ola-
raq homin nanohissaciyi taskil edon atomlarin yerlos-
diyi kiironin 7, radiusu ilo toyin oluna bilor. d < 2 - 13,,
M; - nanohissaciyin maqnit doymasi olub 6l¢ii vahidi

Am?/kg. Nanohissociyin magnit doymasi malum ol-
dugda, onun 06z-6ziina magnitlonmasini hesablamaq

ticiin
M, = M, - (1 ~03- (Tl)lz>

c

(7

Idﬁlsturundan istifade etmok olar. Burada 7" - nanohisse-
ciyin temperaturu, 7. - hacmi materialin Kiiri tempera-
turudur. 7. maqnit materiallar ii¢iin kecid temperatur-
dur, M, - nanohissaciyin 6z-6ziina maqgnitlonmasi, 6l¢ii
vahidi A m°/kg. T. temperaturundan boyiik gqiymatlorda
nizamli maqgnit domenlor amoalo golmadiyine gora, 6z-
6zlino magnitlonmo amola golmir [11]. Nanohissacik
iiclin digor ohomiyyatli maqnit komiyyatlordon biri
magqnit qabiliyyatidir. Bu adsiz kemiyyat olub mate-
rialm fundamental xassosini xarakterizo edir. Materia-
lin magqnit sahasinds neco maqgnitlonmasini xarakterizo
edir. Nanohissaciyin maqnit qabiliyyati onun " hacm-
don, T temperaturundan, hamginin M, 6z-6zlina maq-
nitlonmasindan asili olaraq asagidaki kimi toyin oluna

bilor [11]:
_ 2 KoV

Burada y — nanohissociyin maqnit qabiliyyati, /' — na-
nohissaciyin hocmi, 1y = 47:107N/A? vakuumda mate-
rialm maqnit niifuzlugu, ky =1.38065-102%/K Bolsman
sabitidir. Nanohissociyin maqnit xassasindon asili ola-
raq y maqnit qabiliyyatinin ala bilocoyi qiymaotlor cod-
val 3-do verilmisdir:

®)

Cadval 3.
x maqnit gabiliyyetinin qiymatlori
N M.a.qnit . Magnit xassasi olmayan Magnit xassali
qabiliyyati Diamaqnit Paramagqnit Superparamaqnit Ferromaqnit
1 X -1073+-10"° 10°¢ + 107 5000 10° + 10°
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Ms nanohissaciyin maqgnit doymasi vo y maqnit
qabiliyystinin qiymatlori malum oldugda onun magqnit
momentini my (6lgii vahidi 4-m°) vo niifuzlugunu u
(6lgii vahidi N/4?) hesablamagq olar:

m0=

M-V

&)

p=po 1+ (10)

Auy qizil nanohissaciyi {iglin maqnit parametrlo-
rinin - M, maqnit doymasi, My, 6z-6zline magnitloanma,
¥ maqnit gabiliyyati, my maqnit momentinin vo x# maq-
nit niifuzlugunun qiymatlorini hesablamagq olar. Bunun
tgiin

T, = 300K, T = 42K, My, =12 emu/g =9.6183-10% A/m, d = 0.04992 - 10~9m

giymeatlari (6) - (10) diisturlarinda nazars alib onlarin qiymatlorini hesablamagq olar:

M, =9.6183-10°- (1

2-0.04992-10°
0.865-107°

3
) =6657.2254/m,

4.2 1.2
My, = 6657.225 - (1 - 03(32) ) = 6645.319 A/m,

¥ = 6645.31

92 4-710~7-3.38881:10728
3-1.38065-10~23:4.2

= 1.081-107%,

my = 6657.2249 - 3.38881- 10728 = 2.256- 1072 A - m?,
p=4-7-1077-(1+1.081-107%) = 1.257 - 106 N/A=2.

Noticalor cadval 4-do verilmisdir.

Cadval 4.
Auyg qiz1l nanohissaciyi {iglin magnit parametrlarinin hesablanmis qiymotlori
Ne | Nano- Maqnit doymasi Oz-6ziina Magnit momenti Maqnit Maqnit
hissocik | M, Am’/kg maqnitlanma (Am?) niifuzlugu | qabiliyyati
Msp A ~m24€g (N/AZ) X
1 | Auo 0.831 0.829 2.256-10 1.257-10° | 1.081-10*
NOTIC?. uzunlugu A=0.419mkm. Alinmis naticalar gostarir ki,

Tetraedrik qizil nanohissaciyinin elektron qurulu-
su genislonmis Hiikkel metodu istifado etmoklo 6yra-
nilmigdir. Qurulmus vizual modellari asasinda kompii-
ter hesablamalar1 aparilmisdir. Tetraedrik qizil nano-
hissociyinin orbital enerjilori, ionlasma potensiali, tam
elektron enerjisinin qiymatlori, mexaniki, elektrik,
magnit vo optik parametrlorinin bazi qiymatlori hesab-
lanmigdir. Noticolor gostorir ki, Auyy nanohissaciyi
yumsaq, elektrofil vo stabil, yarim kecirici material
(Es~25968768eV) olub, siialandiracagi fotonun dalga

tetraedrik Auyo nanohissaciyinin elektrik vo optik xas-
solori kiirs formali qizil nanohissaciyinin xassalorinden
forqlidir [1, 2]. Bu iso nanohissaciyin xassalarinin on-
daki atomlarm sayi, Olgiisii vo formasindan asili
oldugunu gostorir. Mexaniki parametrlorinin hesablan-
mis qiymotlorino osasan onun mexaniki xassolori do
togribon hocmi qizil materiallarinin mexaniki xassosi
kimidir. Magnit parametrlorinin hesablanmis qiymaotlo-
ring asason tetraedrik formali Auyg nanohissaciyinin pa-
ramaqnit xassaya malik oldugunu sdylomok olar.
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MATHEMATICAL MODELING OF THE ELECTRONIC STRUCTURE OF TETRAHEDRAL
GOLD NANOPARTICLES AND ITS PROPERTIES

The electric and optical properties of Auzo gold nano-particles of tetrahedral form are studied by Hukkel method. It is

shown that electric and optical properties of gold tetrahedral nano-particles differ from ones of spherical form [1,2]. The
mechanical properties of both forms of Auzo gold nano-particles are practically similar and coincide with paramagnetic
properties.

I'. TacanoB Ap3yman

MATEMATHYECKOE MOJEJMPOBAHHUE 3JIEKTPOHHOT'O CTPOEHUSI
TETPASJAPUYECKUX HAHOYACTHII 30JI0TA 1 EE CBOUCTBA

MertonoM XbIOKKENSI H3y4eHBI JJIEKTPUIECKHE U ONTHIECKHE CBOHCTBA HAHOYACTHII 30J10Ta AU TETpadipuIeckoit ¢pop-

Mbl. [TokazaHo, UTO AJIEKTPUYECKUE U ONTHYECKHE CBOICTBA TETPA3APUUECKUX HAHOYACTHUIL 30JI0Ta OTJIMYAIOTCS OT HAaHOYaC-
THI 3000Ta chepuueckori Gopmel [1, 2]. MexaHmdeckue cBoiicTBa 000oMX ()OPM HaHOYACTHIl 30J10Ta AUz MPAKTHUECKU
OJJMHAKOBBI M COBIIA/IAIOT CO CBOMCTBAMU IapaMarHeTHKa.
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