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GİRİŞ 

  

Hazırda tibb elminin ən vacib vəzifələrindən biri 

xərçəng xəstəliyinin müalicəsi və onunla mübarizədir. 

Həkimlərin istifadə etdikləri bir neçə müalicə metodları 

sağlam toxumaların fəaliyyətinə mənfi təsirlərə səbəb 

olur. Çox vaxt müalicə yalnız xərçəng hüceyrələrinə 

deyil, ətrafdakı sağlam toxumalara, və ya bütün orqa-

nizmə də dağıdıcı təsir göstərir. Belə təsirlərin azaldıl-

ması baxımından ümidverici bir üsul maqnit-maye hi-

pertermiyadır. Maqnit nanohissəcikli aktiv maddə ma-

ye şiş hüceyrələrə daxil olur və dəyişən maqnit sahə-

sinin təsirinə məruz qalır. Müəyyən temperatura kimi 

nanohissəciklərin qızması hesabına həmin şiş hücey-

rələri məhv olur. Bu məqsədlə istifadə edilən maddələ-

rin əksəriyyəti zəhərlidir. Bundan əlavə hissəciklərin 

nisbətən yüksək temperatura qədər qızması davam edir 

ki, bu da sağlam toxumaların fəaliyyətinə ciddi ziyan 

vurur və bəzi hallarda onların məhv olmasına səbəb 

olur. Temperaturdan asılı olaraq maqnit xassələri dəyi-

şə bilən nanohissəciklər bu problemlərin həlli zamanı 

istifadə oluna bilər.  

 

VİZUAL MODELLƏRİN QURULMASI 

 

Küri temperaturu maqnitlənmənin kəskin azalma-

sının müşahidə olunduğu temperaturdur. Ferromaqnit 

xassəli nanohissəcik bu temperaturda paramaqnit xas-

səli olur. Bu  zaman nanohissəciklər maqnit sahəsinə 

həssas olmur və onların daha da qızması prosesi daya-

nır. Belə material olaraq ferritlər - dəmir oksidi Fe2O3 

və onların digər metalların oksidləri ilə birləşmələri 

olan (MnxZn1-xFe2O4)2 , x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohis-

səciklərin istifadə olunması məqsədəuyğundur. Onların 

bədənə zəhərli təsiri yoxdur. Şiş hüceyrələrinin orqa-

nizmə fəsadları hiss olunduqda, manqan və sinkin nis-

bətini seçməklə Küri temperaturunun qiymətini 42C - 

45C diapazonda dəyişdikdə, müalicəvi qızma dərəcə-

sini almaq mümkündür. Bu zaman qısa müddətli istilik 

mübadiləsi sağlam toxumalar üçün nisbətən zərərsizdir 

və  təcrübələr  maqnit  sahəsinin  təsiri  altında  

(MnxZn1-xFe2O4)n nanohissəciklərinin 45C-dən yuxarı 

temperaturda istiləşmədiyini (qızmadığını) göstərir. Bu 

istiqamətdə canlı hüceyrə və heyvanlar üzərində təcrü-

bələr aparılır [1, 2]. Gələcəkdə xərçəngin müalicəsində 

istifadə oluna bilər. Buna görə də,  nanohissəciklərin 

xassələrinin əvvəlcədən nəzəri metodlar ilə öyrənilmə-

sinin böyük əhəmiyyəti vardır. Bunun üçün əvvəlcə 

onun vizual modellərinin qurulmasına baxılmışdır. 

x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1  qiymətlərindən asılı olaraq 

(ZnFe2O4)2, (MnZn3Fe8O16)2, (MnZnFe4O8)2, 

(Mn3ZnFe8O16)2 və (MnFe2O4)2 nanohissəciklərinin 

vizual modelləri qurulmuşdur (şəkil 1, şəkil 5-də a - 

xətlə,  b - xətt və kürələrlə, c- kürələrlə göstərilmişdir):

  

 

 
Şəkil 1. (ZnFe2O4)2 vizual modelləri. 
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Şəkil 2. (MnZn3Fe8O16)2  vizual modelləri. 

 

Şəkil 3. (MnZn3Fe4O8)2  vizual modelləri 

 

Şəkil 4. (Mn3ZnFe8O16)2  vizual modelləri. 

 

Şəkil 5. (MnFe2O4)2  vizual modelləri. 

NƏZƏRİ METODOLOGİYA  

 

(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 (nano-

hissəciklərinin xassələri qurulmuş vizual modellər əsa-

sında kvantmexaniki  metodları tətbiq etməklə öyrənil-

mişdir. Bunun üçün nanohissəcik daxilində  elektronun 

halını təsvir edən dalğa funksiyanı Ui molekulyar orbi-

talları atom orbitallarının q xətti kombinasiyası şək-

lində axtarılır:  
 

  

𝑈𝑖 = ∑ 𝑐𝑞𝑖 ∙𝑛
𝑞=1 𝜒𝑞             (1) 

 

 Burada Ui  i-ci molekulyar orbital i=1, 2, ..., m, m - 

molekulyar orbitalların sayı,  𝜒𝑞- atom orbitallarıdır və 

onlar məlum hesab olunurlar. Atom orbitalları olaraq 

Qaus funksiyalarından istifadə olunmuşdur [3]: 
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Burada - variasiya parametri, r, ,  - elektronun sfe-

rik koordinatları, Yim(, )- kompleks sferik  funksiya-

lar, m - bazis funksiyaları kimi seçilən atom orbitalla-

rının sayıdır. 

cqi - naməlum əmsallarının qiymətləri molekulyar 

orbitallar metodunun ∑ (𝐻𝑝𝑞 − 𝜀𝑖𝑆𝑝𝑞)𝑞 𝑐𝑞𝑖 = 0  və ya 
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tənlikləri həll olunaraq tapılır. Burada Hpq - effektiv Ha-

milton operatorunun matris elementləridir və Volfsberq  

- Helmhols yaxınlaşmaları əsasında qiymətləndirilir, 

Spq  - örtmə inteqrallarıdır və Qaus funksiyaları istifadə 

etməklə hesablanır. (3) tənlikləri Cqi əmsallarına nəzə-

rən xətti bircins tənliklər sistemidir. Belə tənliklərin 0-

dan fərqli həllərinin olması üçün məchulların əmsal-

larından düzəldilmiş determinant 0-a bərabər olmalıdır. 

Yəni, 
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Bu determinantı açlışı  kəmiyyətinə nəzərən m dərəcə-

li tənlik alınır: 
 

0... 0
2

2
1

1   aaa mmm            (4) 

 

burada 0, 1 və s. kəmiyyətləri Spq və Hpq  matris ele-

mentləri vasitəsilə təyin olunur.  

(4) tənliyi həll olunaraq m sayda m ,...,, 21  kök-

ləri tapılır. Bu köklərə molekulun orbital enerjiləri de-

yilir. m -in hər biri növbə ilə (3) tənliklər sistemində 

yazılmaqla naməlum Cqi əmsalları tapılmış olur. 1  kö- 

kü vasitəsilə tapılmış əmsallar I molekulyar orbitalı, 2  

kökü vasitəsilə tapılmış əmsallar II molekulyar orbitalı 

və s. müəyyən edir. 

 

KOMPÜTER HESABLAMALARI 

 

(MnxZn1-xFe2O4)2 , x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nano-

hissəciklərinin qurulmuş vizual modellər əsasında, ya-

rımempirik Genişlənmiş Hükkel(𝐺𝐻), 𝑃𝑀3, 𝑍İ𝑁𝐷𝑂 𝑆 

və qeyri empirik (𝑄𝐸) və s. kvantmexaniki metodlar 

tətbiq etməklə, kompüter hesablamaları aparılaraq 

energetik parametrləri hesablanmışdır. Nəticələr cədvəl 

1 - də  verilmişdir. Bu qiymətlər əsasında nanohissəci-

yin bir sıra xassələri tədqiq oluna bilər. Nanohissəciyin 

elektronları ən aşağı enerji səviyyəsindən başlayaraq 

iki-iki səviyyələrdə yerləşdirilir və elektronlar tərəfin-

dən tutulmuş ən yuxarı HOMO  və ən aşağı boş LUMO  

molekulyar orbitallara uyğun enerjilər, ionlaşma poten-

sialı Ip=- HOMO , tam elektron enerjisi 𝐸𝑛ℎ = ∑ 𝜀𝑖𝑖 , qa-

dağan olunmuş zonanın eni HOMOLUMOgE   , 

möhkəmlik  𝜂 =
𝐸𝑔

2
 və stabillik parametri 



A

Anh EEE a.v müəyyən olunur. Burada EA 

atomların sərbəst halda tam elektron enerjiləridir. E>0 

olduqda material qeyri stabil, E < 0 olduqda material 

stabil hesab olunur.  

 

Cədvəl 1. 

(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissəciklərinin yarımempirik Genişlənmiş Hükkel (GH), PMЗ, 

PZINDO S və qeyri empirik (QE) metodlarla energetik parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 
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(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohis-

səciklərinin mexaniki parametrlərinin hesablanmasi. 

Nanohissəciyin Eb rabitə enerjisi, S  - diametral en 

kəsiyinin sahəsi, r- atomlararası rabitənin uzunluğunun 

qiymətlərini bilərək Yunq modulunun qiymətini hesab-

lanmaq olar:  

 

𝑌 =
𝐹

𝑆
=

𝐸𝑏

𝑟∙𝑆
,  𝐹 ≈

𝐸𝑏

𝑟
 ,  𝐸𝑏 = ⌊Δ𝐸⌋        (4) 

 

Yunq modulunun qiymətinə görə nanohissəciyin 

k sərtlik əmsalının, 𝜎 deformasiya, G  sürüşmə, K  həc-

mi elastiki və 𝐻𝑁 möhkəmlik modullarının qiymətləri-

nin hesablanması üçün isə  [4-7] - də verilən 

 

𝑘 =
𝑌∙𝑆

𝐷
, 𝜎 = 𝑌 ∙

𝑟

𝐷
, 𝐺 =

𝑌

2∙(1+𝜈)
   

(5) 

 𝐾 =
𝑌

3∙(1−2𝜈)
 , 𝐻𝑁 = 𝐺 ∙ 𝐴 ∙ 𝑒−𝐵∙𝑇    

 

düsturlarından istifadə etmək olar. Burada 𝜈 Puasson 

əmsalı, 𝐴 = 0.0807, B eksponensial parametrinin 

qiyməti 𝐵 =  2.204 ∙ 10−31/𝐾, 𝑇 = 3000𝐾. Cədvəl 1  

və cədvəl 2-dakı qiymətləri (4) və (5) düsturlarında 

nəzərə alaraq (MnxZn1-xFe2O4)2 , x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 

nanohissəciklərinin  mexaniki parametrlərin - k sərtlik 

əmsalının,  deformasiya, Y Yunq,  G sürüşmə, K həc-

mi elastiki və HN möhkəmlik modullarının qiymətlə-

rini hesablamaq olar. Nəticələr cədvəl 3-də verilmişdir. 
 

Cədvəl 2. 

(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissəciklərinin mexaniki parametrlərinin 

hesablanması üçün bəzi kəmiyyətlərin qiymətləri 

 
  Cədvəl 3. 

 (MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissəciklərinin  

mexaniki parametrlərinin hesablanmış qiymətləri  

 
№ Nanohissəcik Sərtlik 

əmsalı 

N/m 

Deformasiya 

modulu (GPа) 

Sürüşmə 

modulu 

(GPа) 

Həcmi elastiki 

modul (GPа) 

Yunq modulu 

(GPа) 

Möhkəmlik 

modulu 

(GPа) 

1 (MnFe2O4)2 063.19 22.27 40.11 055.07 096.81 1.671 

2 (MnZn3Fe8O16)2 354.03 20.93 81.78 204.64 216.51 3.407 

3 (MnZnFe4O8)2 096.08 07.07 24.84 062.16 065.77 1.035 

4 (Mn3ZnFe8O16)2 157.03 08.92 35.36 088.47 093.60 1.473 

5 (MnFe2O4)2 029.62 02.53 08.57 020.95 022.63 0.357 

 
 (MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 

 NANOHİSSƏCİKLƏRİNİN MAQNİT 

 PARAMETRLƏRİNİN HESABLANMASI. 

 

Nanohissəciyin maqnit xassəsini müəyyənləşdir-

mək üçün əvvəlcə onun maqnit doyması qiymətini bil-

mək lazımdır. Nanohissəciyin maqnit doymasını təyin 

etmək üçün 

 𝑀𝑠 = 𝑀𝑠𝑏 ∙ (1 −
2∙𝑑

𝐷
)

3

  (6) 

 

düsturundan istifadə etmək olar [8]. Burada Msb həcmi 

materialın maqnit doymasını xarakterizə edir və ölçü 

vahidi 
𝐴

𝑚 
– dir. D - kürə formalı təsəvvür edilən nanohis-

səciyin ölçüsü, d - səth qabığının qalınlığıdır. d olaraq 

həmin nanohissəciyi təşkil edən atomların yerləşdiyi 

kürənin rh radiusu ilə təyin oluna bilər.    d < 2 rh ,         

MS –d < 2 rh nanohissəciyin maqnit doyması olub ölçü 

vahidi 
𝐴

𝑚
- dir. Nanohissəciyin maqnit doyması məlum 

olduqda, 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-

turu, Msp - nanohissəciyin öz-özünə maqnitlənməsi, 

ölçü vahidi A/m. TC temperaturundan böyük qiymətlər-

də nizamlı maqnit domenlər əmələ gəlmədiyinə görə, 

öz-özünə maqnitlənmə əmələ gəlmir. Nanohissəcik 

üçün digər əhəmiyyətli maqnit kəmiyyətlərdən biri 

maqnit qavrayıcılığıdır. Bu, adsız kəmiyyət olub mate-

rialın fundamental maqnit xassəsini, materialın maqnit 

sahəsində necə maqnitlənməsini xarakterizə edir. Na-

nohissəciyin maqnit qavrayıcılığı onun V həcmdən, T 

temperaturdan, həmçinin Msp öz-özünə maqnitlənmə-

sindən asılı olaraq aşağıdakı kimi təyin oluna bilər [8]: 
 

 𝜒 = 𝑀𝑠𝑝
2 ∙ (

𝜇0∙𝑉

3∙𝑘0∙𝑇
)                     (8) 

 

Burada  – nanohissəciyin maqnit qavrayıcılığı, V – na-

nohissəciyin həcmi, 0=410-7N/A2 vakuumda maqnit 

nüfuzluğu, K0=1.3806510-23C/K Bolsman sabitidir.  
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MS nanohissəciyin maqnit doyması və  maqnit 

qavrayıcılığının qiymətləri məlum olduqda, onun maq-

nit momentini m0 (ölçü vahidi Am2) və nüfuzluğunu   

(ölçü vahidi N/A2) hesablamaq olar: 

 

 𝑚0 = 𝑀𝑠 ∙ 𝑉                      (9) 

 

𝜇 = 𝜇0 ∙ (1 + 𝜒)                       (10) 

 

Beləliklə, TC=318K, T=300 K, d=0.3310-9m; 

0.8310-9m; 0.7410-9m; 0.8510-9m; 0.6610-9m qiymət-

ləri və cədvəl 4-dəki qiymətləri (6) - (10) düsturlarında 

nəzərə alıb (MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 na-

nohissəciklərinin  maqnit parametrlərinin - Ms maqnit 

doyması, Msp öz-özünə maqnitlənmə,  maqnit qavra-

yıcılığı, m0 maqnit momentinin və  maqnit  nüfuzlu-

ğunun qiymətlərini hesablamaq olar [8]. Nəticələr cəd-

vəl 5-də verilmişdir. 

                                                              Cədvəl 4.  

(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissə-

ciklərinin maqnit parametrlərinin hesablanması üçün 

bəzi parametrlərin hesablanmış qiymətləri 

 
 
Cədvəl 5.  

(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissəciklərinin maqnit parametrlərinin hesablanmış 

qiymətləri 

 
№ Nanohissəcik Maqnit 

doyması 

Ms(emu/g) 

Öz-özünə 

maqnitlənmə  

Ms(emu/g) 

Maqnit momenti 

(Am2) 

4.73210-25 

Maqnit 

nüfuzluğu 

(N/A2) 

Maqnit qavrayıcılığı 

 

1 (MnFe2O4)2 0.198 0.143 4.73210-25 1.25710-6 3.90910-8 

2 (MnZn3Fe8O16)2 0.166 0.120 6.25610-24 1.25710-6 4.34510-7 

3 (MnZnFe4O8)2 0.359 0.259 9.62610-24 1.25710-6 1.44310-6 

4 (Mn3ZnFe8O16)2 0.654 0.471 2.65410-23 1.25710-6 7.24110-6 

5 (MnFe2O4)2 83 60 1.60210-21 1.32610-6 5.610-2 

(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 

NANOHİSSƏCİYİNİN OPTİK 

PARAMETRLƏRİNİN HESABLANMSI 

 

Nanohissəciyin optik parametrlərinin qiymətlərini 

hesablamaq üçün aşağıdakı düsturlardan istifadə etmək 

olar:  şüalanan fotonun dalğa uzunluğu  

 

𝜆 =
𝑐∙ℎ

1,6∙𝐸𝑔 
1028  𝑛𝑚                        (11) 

 

fotonun rəqslərinin sayı 

 

𝜈 =
𝑐

𝜆
  1/𝑠𝑎𝑛                                  (12) 

fotonun kütləsi 

 

𝑚 =
ℎ

𝜆∙𝑐
  𝑘𝑞                            (13) 

fotonun impulsu 

𝑝 =
ℎ

𝜆
  𝑘𝑞 ∙ 𝑚/𝑠𝑎𝑛 .          (14) 

 

Bunun üçün qadağan olunmuş zonanın cədvəl 1 -

də hesablanmış qiymətlərindən və (11) - (12) düsturla-

rından istifadə edərək (MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 

0.75, 1 nanohissəciklərinin optik parametrlərinin – şüa-

lanan fotonun dalğa uzunluğu , rəqslərin sayı v , küt-

ləsi m və impulsunun p qiymətlərini hesablamaq olar. 

Nəticələr cədvəl 6-da verilmişdir.

 

Cədvəl 6. 

(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissəciklərinin optik parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 
 

№ Obyekt (metod) Şüalanan fotonun 

dalğa uzunluğu 

 (mkm) 

Fotonun 

rəqslərinin sayı 

𝜈 (1/san) 

Fotonun kütləsi 

 𝑚(𝑘𝑞) 

Fotonun impulsu 

 𝑝(𝑘𝑞 ∙ 𝑚/𝑠𝑎𝑛) 

1 (ZnFe2O4)2, QE 0,173 1.7341015 1.2764631810-35 3.8293895410-27 

2  (MnZn3Fe4O8)2, ZINDO S 0,332 9.0231014 6.6433153510-36 1.9929946010-27 

3 (MnZnFe4O8)2, РМЗ 0,309 9.7171014 7.1540681510-36 2.1462204410-27 

4 (Mn3ZnFe8O16)2, ZINDO S 0,344 8.7161014 6.4170468310-36 1.9251140510-27 

5 (MnFe2O4)2, QE 0,496 6.0511014 4.4545752410-36 1.3363725710-27 

 
NƏTİCƏ 
 

 (MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nano-

hissəciklərinin elektron quruluşu kvantmexaniki me-

todlar istifadə etməklə öyrənilmişdir. Qurulmuş vizual 

modellər əsasında kompüter hesablamaları aparılmış-

dır. Nanohissəciklərin orbital enerjiləri, ionlaşma po-

tensialı, tam elektron enerjisinin qiymətləri, mexaniki, 
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elektrik, maqnit və optik parametrlərinin bəzi qiymət-

ləri hesablanmışdır. Nəticələr göstərir ki, bu nanohis-

səciklər stabildir. TC=45C və T = 300K- də maqnit pa-

rametrlərinin hesablanmış qiymətlərinə əsasən 

(MnxZn1-xFe2O4)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissəcik-

ləri özlərini paramaqnit materiallar kimi aparır. Yaxın 

gələcəkdə bu nanohissəciklərdən xərçəng xəstəliyinin 

müalicəsində istifadə olunmasi mümkün olacaqdır. 

______________________ 
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MATHEMATICAL MODELING AND RESEARCH OF NANOPARTICLES 

(MnxZn1-xFe2O4)2 , x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 

 

Some mechanical, electrical, magnetic and optical parameters of nano-particles (MnxZn1-xFe2O4)2 , x = 0, 0.25, 0.5, 

0.75, 1 are calculated and its properties are investigated using the quantum mechanical method based on the visual models. 

The results show that these nanoparticles can be used for treatment of cancer. 

 

Гасанов Арзуман Г. 

 
МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ И ИСЛЕДОВАНИЕ НАНОЧАСТИЦ 

(MnxZn1-xFe2O4)2 , x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 
 

Вычислены некоторые механические, электрические, магнитные и оптические параметры (MnxZn1-xFe2O4)2,           

x = 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 нано-частиц и теоретически изучены их свойства с использованием квантовомеханических 

методов, основанных на визуальных моделях. Результаты показывают, что  эти наночастицы могут быть использованы 

для лечения раковых болезней. 
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