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Tetraedrik formalı Au20 qızıl nanohissəciyinin xassələri qurulmuş vizual modelləri əsasında Genişlənmiş Hükkel metodu 

tətbiq etməklə öyrənilmişdir. Mexaniki, energetik, maqnit və optik parametrlərinin bəzi qiymətləri hesablanmışdır. Hesab-
lamaların nəticələri göstərir ki, Au20 tetraedrik qızıl nanohissəciyinin elektrik və optik xassələri kürə formalı qızıl nanohissəcik-
lərinin xassələrindən fərqlənir [1, 2]. Hər iki formalı qızıl Au20 nanohissəciklərinin mexaniki  xassələri təxminən eynidir və 
paramaqnitdir.  
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GİRİŞ. 
 

Metal tərkibli nanohissəciklərin xassələrinin 
kvantmexaniki metodlar ilə öyrənilməsinin böyük əhə-
miyyəti vardır. İşdə sferik formalı qızıl və gümüş nano-
hissəciklərindən fərqli olaraq, tetraedrik formalı qızıl 
nanohissəciyinin modelləşdirilməsinə və xassələrinin 
öyrənilməsinə baxılmışdır [1, 2]. Bunun üçün əvvəlcə 
onun vizual modelinin qurulmasına baxılmışdır.  

Aun nanohissəciyinin vizual modelinin qurulması 
üçün ondakı atomların sayını təyin edək.  Məlumdur ki, 
qızıl atomunun atom kütləsi  

M=196.96655q/mol=0.19696655kq/mol,   sıxlığı 
 = 19.32q/sm3 = 19320kq/m3   və   Avoqadro    ədədi  
NA = 6.02214151023 1/mol  və  nanohissəciyin  ölçüsü 
D=865 nm olarsa, bu qiymətləri [3]-də verilən düsturda 
nəzərə alaq  

 

𝑁 =
𝜋𝜌𝐷3

6∙𝑀
∙ 𝑁𝐴 =  

3.14159265∙19320∙(0.864∙10−9)
3

6∙ 0,19696655
∙ 6,0221415 ∙1023=  20.017625 ≈ 20. 

 
Onda, Aun nanohissəciyi üçün atomların sayı 

N20 alınır. Beləliklə, ölçüsü D=0.865 olan tetraedrik 
qizil nanohissəciyindəki atomların sayı 0/N20 olar. 

Qızıl atomları arasındakı rabitənin metalliki olmasını 
nəzərə alaraq 20 sayda qızıl atomlarının əmələ gətirdiyi 
dayanıqlı nanoquruluşun vizual modelini qurmaq olar: 

 

 
 

Şəkil 1.   Tetraedrik qızıl nanohissəciyinin vizual modelləri: a) - xətlə,  b) - xətt və kürələrlə, c)- kürələrlə 
 
NƏZƏRİ METODOLOGİYA. 
 

Tetraedrik formalı qızıl nanohissəciyinin xassələ-
ri Genişlənmiş Hükkel metodu tətbiq etməklə öyrənil-
mişdir. Genişlənmiş Hükkel metodu molekulyar orbi-
tallar metodunun sadə yarım-empirik variantıdır [4, 5]. 
Valent elektronlar yaxınlaşmasına əsasən 𝑈𝑖  molekul-
yar orbitalları valent elektronların  həm  π-, həm də  σ- 
elektronların atom orbitallarının xətti kombinasiyası  
şəklində axtarılır: 

 
 𝑈𝑖 = ∑ 𝑐𝑞𝑖 ∙𝑛

𝑞=1 𝜒𝑞               (1) 
 
burada  𝜒𝑞- atom orbitallarıdır və onlar məlum hesab 
olunurlar. Atom orbitalları olaraq Qauss funksiyaların-
dan istifadə olunmuşdur [6]: 
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Burada  - variasiya parametridir, r, , , – elek-
tronun sferik koordinatlarıdır, lm(, ) - kompleks sfe-
rik  funksiyalarıdır, m - bazis funksiyaları kimi seçilən 
atom orbitallarının sayıdır, cqi -naməlum əmsallarının 
qiymətləri molekulyar orbitallar metodunun 

 

∑ (𝐻𝑝𝑞 − 𝜀𝑖𝑆𝑝𝑞)𝑞 𝑐𝑞𝑖 = 0          (3) 
 

tənlikləri həll olunaraq tapılır.  
Burada Hpq - effektiv Hamilton operatorunun mat-

ris elementləridir və Volfsberq-Helmhols yaxınlaşma-
ları əsasında qiymətləndirilir, Spq - örtmə inteqrallarıdır 
və Qaus funksiyaları bazisində hesablanır.  

 
Au20 ÜÇÜN KOMPÜTER HESABLAMALARI. 

 
Au20 üçün qurulmuş vizual modellər əsasında 

kompüterdə 𝜀𝑖 orbital enerjilərin qiymətləri hesablanır.  
Bu qiymətlər əsasında nanohissəciyin bir sıra xassələri 
tədqiq oluna bilər. Nanohissəciyin elektronları ən aşağı 

enerji səviyyəsindən başlayaraq iki-iki səviyyələrdə 
yerləşdirilir və elektronlar tərəfindən tutulmuş ən yuxa-
rı HOMO  = -11.408870 eV və  ən  aşağı  boş     LUMO  = 
= -8.440102 eV molekulyar orbitallara uyğun enerjilər, 
ionlaşma potensialı lp = -HOMO  = 11.408870 eV, tam 
elektron enerjisi Enh =∑ 𝜀𝑖𝑖 =-120.3316984a.v., qadağan 
olunmuş zonanın eni Eg=LUMO -LUMO =2,968768eV, 
möhkəmlik 𝜂 =

𝐸𝑔

2
=1,484384, şüalandıracağı fotonun 

dalğa uzunluğu 𝜆 =  
𝑐∙ℎ

1.6∙𝐸𝑔
1028 =418,734nm və stabil-

lik parametri  
A

Anh EEE 76-1,5432322 a.v mü-

əyyən olunur.  Burada EA=-5,939423304 a.v. qızıl ato-
munun sərbəst halda tam elektron enerjiləridir. 0E
olduqda material qeyri stabil, 0E  olduqda, materi-
al stabil hesab olunur. Nəticələr cədvəl 1-də  verilmiş-
dir. Mötərizə daxilində verilmiş qiymətlər həmin kə-
miyyətlərin təcrübi qiymətləridir. 

 
                                                                                                                     

                                                                                                                                                                 Cədvəl 1. 
Au20 üçün  energetik parametrlərin kompüterdə hesablanmış qiymətləri 

 
N Nano-

hissəcik HOMO  LUMO  Tam enerji 
E(a.v.) 

Stabilləşmə 
enerjisi E E  

( a.v.) 

İonlaşma  
potensialı 

Ip (eV) 

Qada-
ğan 

olunmuş 
zonanın 

eni 
Eg (eV) 

Möh-
kəmlik 
paramet-
ri  
 (eV) 

Şüalanan 
fotonun 
dalğa 
uzunluğu 
(nm) 

1 𝐴𝑢20  
-11,40887 -8,440101 -120,3316984 -1,543232276 11,40887 

2,968769 
(3.0) 1,4844 418,734 

 
Au20 NANOHİSSƏCİYİNİN MEXANİKİ  
PARAMETRLƏRİNİN HESABLANMASI. 

 
Nanohissəciyin mexaniki xassələrinin öyrənilmə-

sində Yunq və möhkəmlik modullarının qiymətlərinin 
hesablanması vacib məsələdir. Yunq modulunun qiy-
məti 
         𝑌 =

𝐹

𝑆
=

𝐸𝑏

𝑟∙𝑆
  ,   𝐹 ≈

𝐸𝑏

𝑟
  ,   𝐸𝑏 = ⌊Δ𝐸⌋    (4) 

 

düsturu vasitəsilə hesablana bilər. Burada Y -Yunq mo-
dulu, F - nanohissəciyi parçalamaq üçün qüvvənin qiy-
məti, Eb - nanohissəciyin rabitə enerjisi, S - nanohissə-
ciyin diametral en kəsiyinin sahəsi, r - atomlararası ra-
bitənin uzunluğudur. Nanohissəciyin k sərtlik əmsalı-
nın [7],   deformasiya,  G  sürüşmə, K- həcmi elastiki 
və HN möhkəmlik modullarının qiymətlərinin hesab-
lanması üçün isə  [8-10] -də verilən 

 

      𝑘 =
𝑌∙𝑆

𝐷
, 𝜎 = 𝑌 ∙

𝑟

𝐷
, 𝐺 =

𝑌

2∙(1+𝜈)
, 𝐾 =

𝑌

3∙(1−2𝜈)
 , 𝐻𝑁 = 𝐺 ∙ 𝐴 ∙ 𝑒−𝐵∙𝑇   (5) 

 
düsturlarından istifadə etmək olar. Burada  Puasson 
əmsalı, A sabit kəmiyyət olub nanohissəciklər üçün 
müəyyən təcrübi faktlar əsasında təytin olunur. [9] - da 

verilmiş ölçüləri 22 nm olan qızıl (Y=100GPa, 
G=34.01GPa, HN=1.72GPa) nanohissəcikləri üçün 
Yunq, sürüşmə və möhkəmlik modullarının qiymətlə-
rinə görə A sabitinin qiymətini təyin edə bilərik: 

 

𝐴 =
𝐻𝑁∙𝑒𝐵∙𝑇

𝐺
=

1.72∙𝑒2.204∙10−3∙300

34.01
=  

1.72∙1.93711548

34.01
=

3.33183862

34.01
= 0.09796644. 

 
A -nın qiyməti   tetraedrik qızıl nanohissəciyi üçün 

0.09796644. B eksponensial parametrinin qiyməti bü-
tün nanohissəciklər üçün B=2.20410-31K, T=300K.  

Cədvəl 1-dəki qiymətlərə əsasən Au20 nanohissə-
ciklərinin mexaniki parametrlərinin - k sərtlik əmsalı-
nın,  deformasiya, 𝑌 Yunq, 𝐺 sürüşmə, 𝐾 həcmi elas-
tiki və 𝐻𝑁 möhkəmlik modullarının qiymətlərini he-
sablamaq olar. 

Bunun üçün Au20 nanohissəciyin rabitə enerjisi-

nin Eb = 1.54323225 a.v.=6.71910-18j, atomlararası ra-

bitə uzunluğunun r = 0.271810-9m və nanohissəciyin 

ölçüsünü D0.86510-9m,  diametral en kəsiyinin sahə-

sini 

   

                     𝑆 = 𝜋 ∙ (
𝐷

2
)

2

= 3.14159265 ∙ (
0.865∙10−9

2
) =  5.873 ∙ 10−19 m2   
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və                          𝐹 =
𝐸𝑏

𝑟
=

1.54323225  a.v.

0.2718∙10−9𝑚
=

6.719∙10−18 j

0.2718∙10−9𝑚
= 2.472 ∙ 10−8 N   

 
nanohissəciyi parçalama qüvvəsinin, 𝜈 = 0.47 Puasson əmsalının və 𝐴 =  0.09796644 qiymətlərini (4) - (5) 
düsturlarında nəzərə alıb onların qiymətlərini hesablamaq olar: 
 

𝑌 =
𝐹

𝑆
=

2.472∙10−8𝑁

5.873∙10−19 𝑚2 = 42.07 ∙ 109𝑃𝑎,  
 

𝑘 = 𝑌 ∙
𝑆

𝐷
= 42.07 ∙ 109 ∙

5.873∙10−19

0.885∙10−9 = 28.582 N/m, 
 

𝜎 = 𝑌 ∙
𝑟

𝐷
= 42.07 ∙ 109 0.2718∙10−9

0.865∙10−9 =  13.22 ∙ 109Pa, 
 

𝐺 =
𝑌

2∙(1+𝜈)
=

42.07∙109𝑃𝑎

2∙(1+0.47)
=

42.07∙109𝑃𝑎

2.94
= 14.31 ∙ 109𝑃𝑎, 

 

𝐾 =
𝑌

3∙(1−2∙𝜈)
=

42.07∙109𝑃𝑎

3∙(1−2∙0.47)
=

42.07∙109𝑃𝑎

0.18
= 233.7 ∙ 109𝑃𝑎, 

 

𝐻𝑁 = 𝐺 ∙ 𝐴 ∙ 𝑒−𝐵∙𝑇 = 14.34 ∙ 109 ∙ 0.09796644 ∙ 𝑒−2.204∙10−3∙300 = 0.72371 ∙ 109𝑃 .  
 
Nəticələr cədvəl 2-də verilmişdir. Mötərizə daxilində verilmiş qiymətlər həmin kəmiyyətlərin təcrübi qiymət-
ləridir. 
                                                                                                                                                         Cədvəl 2. 

Au20 üçün  mexaniki parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 
 

№ sıra 
nömrəsi 

Nano-
hissəcik 

Sərtlik 
əmsalı 
N/m 

Deformasiya 
modulu  
(GPа) 

Sürüşmə 
modulu 
(GPа) 

Həcmi elastiki 
modul 
 (GPа) 

Yunq 
modulu 
(GPа) 

Möhkəmli
k modulu 

(GPа) 

1 Au20 28.582 
 

13.22 
 

14.31 
 

233.7 
 

42,07 
 

0.72371 
(0.216) 

 
Au20 ÜÇÜN  MAQNİT PARAMETRLƏRİNİN 

 HESABLANMASI. 

Nanohissəciyin maqnit xassəsini müəyyənləşdir-
mək üçün əvvəlcə onun maqnit doyması qiymətini 
bilmək lazımdır. Nanohissəciyin maqnit doymasını tə-
yin etmək üçün  
 

 𝑀𝑠 = 𝑀𝑠𝑏 ∙ (1 −
2∙𝑑

𝐷
)

3

   (6) 
 
düsturundan istifadə etmək olar [11]. Burada Msb həcmi 
materialın maqnit doymasını xarakterizə edir və ölçü 
vahidi Am2kg. D - kürə formalı təsəvvür edilən nano-
hissəciyin ölçüsü,  𝑑 - səth qabığının qalınlığıdır. D ola- 
raq həmin nanohissəciyi təşkil edən atomların yerləş-
diyi kürənin rh  radiusu ilə təyin oluna bilər.  𝑑 < 2 ∙ 𝑟ℎ, 
Ms - nanohissəciyin maqnit doyması olub ölçü vahidi 
Am2kg.  Nanohissəciyin maqnit doyması məlum ol-
duqda, onun öz-özünə maqnitlənməsini hesablamaq 
üçün  

 𝑀𝑠𝑝 = 𝑀𝑠 ∙ (1 − 0.3 ∙ (
𝑇

𝑇𝑐
)

1.2

)         (7) 

 

düsturundan istifadə etmək olar. Burada T  - nanohissə-
ciyin temperaturu, Tc - həcmi materialın Küri tempera-
turudur. Tc maqnit materiallar üçün keçid temperatur-
dur, Msp - nanohissəciyin öz-özünə maqnitlənməsi, ölçü 
vahidi Am2kg. Tc temperaturundan böyük qiymətlərdə 
nizamlı maqnit domenlər əmələ gəlmədiyinə görə, öz-
özünə maqnitlənmə əmələ gəlmir [11].  Nanohissəcik 
üçün digər əhəmiyyətli maqnit kəmiyyətlərdən biri 
maqnit qabiliyyətidir. Bu adsız kəmiyyət olub mate-
rialın fundamental xassəsini xarakterizə edir. Materia-
lın maqnit sahəsində necə maqnitlənməsini xarakterizə 
edir. Nanohissəciyin maqnit qabiliyyəti onun V həcm-
dən, T temperaturundan, həmçinin  Msp öz-özünə maq-
nitlənməsindən asılı olaraq aşağıdakı kimi təyin oluna 
bilər [11]: 

 𝜒 = 𝑀𝑠𝑝
2 ∙ (

𝜇0∙𝑉

3∙𝑘0∙𝑇
)               (8) 

 
Burada  – nanohissəciyin maqnit qabiliyyəti, V – na-
nohissəciyin həcmi, 0 = 410-7NA2 vakuumda mate-
rialın maqnit nüfuzluğu, k0 =1.3806510-23jK Bolsman 
sabitidir. Nanohissəciyin maqnit xassəsindən asılı ola-
raq  maqnit qabiliyyətinin ala biləcəyi qiymətlər cəd-
vəl 3-də verilmişdir: 

 

                                                                                                                                   Cədvəl 3. 
χ maqnit qabiliyyətinin qiymətləri 

 

N Maqnit 
qabiliyyəti 

Maqnit xassəsi olmayan Maqnit xassəli 
Diamaqnit Paramaqnit Superparamaqnit Ferromaqnit 

1 χ −10−3 ÷ −10−6  10 −6  ÷  10−3  5000 103 ÷ 106  
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MS nanohissəciyin maqnit doyması və χ maqnit 
qabiliyyətinin qiymətləri məlum olduqda onun maqnit 
momentini m0 (ölçü vahidi Am2) və nüfuzluğunu   
(ölçü vahidi NA2) hesablamaq olar: 
 

𝑚0 = 𝑀𝑠 ∙ 𝑉                        (9) 
 

𝜇 = 𝜇0 ∙ (1 + 𝜒)            (10) 
 

Au20 qızıl nanohissəciyi üçün maqnit parametrlə-
rinin - Ms maqnit doyması, Msp öz-özünə maqnitlənmə, 
 maqnit qabiliyyəti, m0 maqnit momentinin və  maq-
nit  nüfuzluğunun qiymətlərini hesablamaq olar. Bunun 
üçün  

 

 𝑇𝑐 = 300𝐾, 𝑇 = 4.2 𝐾,   𝑀𝑠𝑏 = 1.2 𝑒𝑚𝑢/𝑔 = 9.6183 ∙ 103 𝐴/𝑚, d = 0.04992 ∙ 10−9𝑚  
qiymətləri (6) - (10) düsturlarında nəzərə alıb onların qiymətlərini hesablamaq olar: 

 𝑀𝑠 = 9.6183 ∙ 103 ∙ (1 −
2∙0.04992∙10−9

0.865∙10−9 )
3

= 6657.225𝐴/𝑚, 
 

𝑀𝑠𝑝 = 6657.225 ∙ (1 − 0.3 (
4.2

300
)

1.2

) = 6645.319 𝐴/𝑚, 
 

𝜒 = 6645.3192 ∙
4∙𝜋∙10−7∙3.38881∙10−28

3∙1.38065∙10−23∙4.2
= 1.081 ∙ 10−4, 

 

𝑚0 = 6657.2249 ∙ 3.38881 ∙ 10−28 = 2.256 ∙ 10−24 𝐴 ∙ 𝑚2, 
 

𝜇 = 4 ∙ 𝜋 ∙ 10−7 ∙ (1 + 1.081 ∙ 10−4) = 1.257 ∙ 10−6 N/A2. 
 

Nəticələr cədvəl 4-də verilmişdir. 
                                                                                                                                                      Cədvəl 4.  

Au20 qızıl nanohissəciyi üçün maqnit parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 
 

№  Nano-
hissəcik 

Maqnit doyması 
Ms  Am2kg 

Öz-özünə 
maqnitlənmə 
Msp  Am2kg 

Maqnit momenti 
(Am2) 

Maqnit 
nüfuzluğu 

(N/A2) 

Maqnit 
qabiliyyəti 

𝜒 
1 Au20 0.831 0.829 2.25610-24 1.25710-6 1.08110-4 

 
NƏTİCƏ. 

 
Tetraedrik qızıl nanohissəciyinin elektron qurulu-

şu genişlənmiş Hükkel metodu istifadə etməklə öyrə-
nilmişdir. Qurulmuş vizual modelləri əsasında kompü-
ter hesablamaları aparılmışdır.  Tetraedrik qızıl nano-
hissəciyinin orbital enerjiləri, ionlaşma potensialı, tam 
elektron enerjisinin qiymətləri, mexaniki, elektrik, 
maqnit və optik parametrlərinin bəzi qiymətləri hesab-
lanmışdır. Nəticələr  göstərir ki, Au20 nanohissəciyi 
yumşaq, elektrofil və stabil, yarım keçirici material 
(Eg=2ş968768eV) olub, şüalandıracağı fotonun dalğa 

uzunluğu =0.419mkm. Alınmış nəticələr göstərir ki, 
tetraedrik Au20 nanohissəciyinin elektrik və optik xas-
sələri kürə formalı qızıl nanohissəciyinin xassələrindən 
fərqlidir [1, 2]. Bu isə nanohissəciyin xassələrinin on-
dakı  atomların sayı, ölçüsü və formasından asılı 
olduğunu göstərir. Mexaniki parametrlərinin hesablan-
mış qiymətlərinə əsasən onun mexaniki xassələri də 
təqribən həcmi qızıl materiallarının mexaniki xassəsi 
kimidir. Maqnit parametrlərinin hesablanmış qiymətlə-
rinə əsasən tetraedrik formalı Au20 nanohissəciyinin pa-
ramaqnit xassəyə malik olduğunu söyləmək olar.  
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MATHEMATICAL MODELING OF THE ELECTRONIC STRUCTURE OF TETRAHEDRAL  
GOLD NANOPARTICLES AND ITS PROPERTIES  

 
The electric and optical properties of Au20 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 Au20 gold nano-particles are practically similar and coincide with paramagnetic 
properties.   

 
Г. Гасанов Арзуман  

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННОГО СТРОЕНИЯ 
ТЕТРАЭДРИЧЕСКИХ НАНОЧАСТИЦ ЗОЛОТА И ЕЁ СВОЙСТВА 

 
Методом Хьюккеля изучены электрические и оптические свойства наночастиц золота Au20 тетраэдрической фор-

мы. Показано, что электрические и оптические свойства тетраэдрических наночастиц золота отличаются от наночас-
тиц золота сферической формы [1, 2]. Механические свойства обоих форм наночастиц золота Au20 практически 
одинаковы и совпадают со свойствами парамагнетика. 
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