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(Mnxznl-xFEZOA)n , Xx=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissaciklorinin mexaniki, elektrik, magnit vo optik parametrlorinin bozi
giymatlori, qurulmus vizual modellar asasinda kvantmexaniki metodlar tatbiq etmoklos, hesablanmis vo xassalori dyranilmisdir.
Noticalor gostarir Ki, yaxin golocokdo bu nanohissaciklordan xargang xastaliyinin miialicasindo istifado olunmasi miimkiin

olacaqdir.

Acar sozlor: riyazi model, kvantmexaniki metod, nanohissacik, xargang xastaliyi.

PACS: 87.85.Rs; 87.85.Qr.
GIRIS

Hazirda tibb elminin on vacib vozifslerinden biri
Xar¢ang xastaliyinin miialicasi va onunla miibarizadir.
Hokimlorin istifads etdiklori bir nego miialico metodlari
saglam toxumalarin faaliyyatina monfi tosirlors sabab
olur. Cox vaxt miialico yalniz xor¢ong hiiceyralarino
deyil, otrafdaki saglam toxumalara, Vo ya biitiin orqa-
nizms do dagidict tosir gostorir. Belos tosirlorin azaldil-
masi baximindan timidverici bir iisul magnit-maye hi-
pertermiyadir. Magnit nanohissacikli aktiv maddo ma-
ye sis hiiceyralora daxil olur va doyison magnit sahs-
sinin tosirine moruz qalir. Miioyyan temperatura kimi
nanohissaciklorin qizmasi1 hesabina homin sis hiicey-
ralari mohv olur. Bu moagsadls istifads edilon maddalo-
rin oksariyyati zaharlidir. Bundan slava hissaciklorin
nisbaton yiiksok temperatura gadar qizmasi davam edir
ki, bu da saglam toxumalarin faaliyystina ciddi ziyan
vurur vo boazi hallarda onlarin mahv olmasina sabsb
olur. Temperaturdan asili olaraq maqnit xassalori dayi-
so bilon nanohissaciklor bu problemlarin halli zamani
istifado oluna bilar.

VIZUAL MODELLORIN QURULMASI

Kiiri temperaturu magnitlanmanin kaskin azalma-
simin miisahids olundugu temperaturdur. Ferromagnit
|
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xassali hanohissacik bu temperaturda paramagnit xas-
soli olur. Bu zaman nanohissaciklor magnit sahasino
hossas olmur va onlarin daha da qizmasi prosesi daya-
nir. Belo material olaraq ferritlor - domir oksidi Fe;O3
Vo onlarin digor metallarin oksidlori ilo birlogsmalori
olan (MnyZni«xFe20a), , x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohis-
saciklorin istifads olunmasi magsadouygundur. Onlarin
bodona zoharli tosiri yoxdur. Sis hiiceyrslorinin orga-
nizms fasadlart hiss olundugda, mangan ve sinkin nis-
botini segmaklas Kiiri temperaturunun qiymatini 42°C -
45°C diapazonda dayisdikdo, miialicavi qizma daracs-
sini almaq mimkiindiir. Bu zaman qisa middatli istilik
miibadilosi saglam toxumalar tigtin nisbaton zararsizdir
Vo tocriibolor magnit sahossinin  tosiri  altinda
(MnyZn;.xFe;O4)n nanohissaciklorinin 45°C-dan yuxari
temperaturda istilosmadiyini (qizmadigini) géstarir. Bu
istigamotds canli hiiceyra vo heyvanlar iizorinds tocrii-
bolor aparilir [1, 2]. Galocokds Xargangin miialicasinds
istifado oluna bilor. Buna géra do, nanohissaciklorin
xassalorinin avvalcadan nazari metodlar ilo 6yranilma-
Sinin boyiik shomiyysti vardir. Bunun ig¢iin avvalca
onun vizual modellorinin qurulmasina baxilmisdir.
x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 giymatlorindon asili olaraq
(ZI’IF62O4)2, (ann3F68015)2, (MnZnFe4Og)2,
(Mn3ZnFegOs6)2 Vo (MnFe204)2 nanohissaciklorinin
vizual modellori qurulmusdur (sokil 1, sokil 5-do a -
xatlo, b - Xatt vo kiiralorls, c- kiiralorlo gostorilmisdir):

Sakil 1. (ZnFe204)2 vizual modellari.
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Sakil 5. (MnFe20a4)2 vizual modellori.

NOZORi METODOLOGIYA

(MnxZnixFe;04)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 (nano-
hissaciklarinin xassalori qurulmus vizual modellor asa-
sinda kvantmexaniki metodlari tatbiq etmokls Syranil-
migdir. Bunun ii¢iin nanohissacik daxilinds elektronun
halini tesvir eden dalga funksiyanit Ui molekulyar orbi-
tallar1 atom orbitallarinin yq Xotti kombinasiyasi gok-
linds axtarilir:

26

Ui = Xg=1Cqi " Xq ()

Burada U; i-ci molekulyar orbital i=1, 2, ..., m, m -
molekulyar orbitallarin say1, y,- atom orbitallaridir vo
onlar molum hesab olunurlar. Atom orbitallar1 olaraq
Qaus funksiyalarindan istifade olunmusdur [3]:
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22n (n _ 1) I (2#)2n+1

1/2

anm(/u!r9§0) = (2n—1)!

Burada g variasiya parametri, r, 6, ¢ - elektronun sfe-
rik koordinatlari, Yin(6, @)- kompleks sferik funksiya-
lar, m - bazis funksiyalar1 kimi segilon atom orbitalla-
rinin sayidir. |

e Y, (0,0) @

T

Cqi - hamolum omsallariin qiymsotlori molekulyar
orbitallar metodunun ¥, (H,, — £:Spq) cqi = 0 Vo ya

(H11 _5511)C1 +(le _5512)(32 +---"‘(H1m _551m)cm =0

(H21 _5521)C1 +(sz _5522)C2 +"'+(H2m _652m)cm =0

tonliklori holl olunaraq tapilir. Burada Hyq - effektiv Ha-
milton operatorunun matris elementloridir vo Volfsberq
- Helmhols yaxinlagsmalar1 osasinda giymotlondirilir,
Spq - Ortmo inteqrallaridir vo Qaus funksiyalari istifads
etmoklo hesablanir. (3) tonliklori Cgi omsallarina nazo-
ron xatti bircins tonliklor sistemidir. Bels tonliklorin O-
dan forgli hallorinin olmasi {iglin moachullarin amsal-
larindan diizoldilmis determinant 0-a barabar olmalidir.
Yoni,

Hll —6‘811 H12 _8812"'H1m _‘gslm
H21_‘9821 H22_‘9822"'H2m_‘982m -0
Hml gsml |_|m2 6Sm2"'Hmm_5Smm

Bu determinanti aglisi € kamiyyatine nazoran m doraco-
li tonlik alinir:

e"+ae™ +a,em™?+..+a,=0 (4)

burada ao, o1 va s. kamiyyatlari Spq Vo Hyq matris ele-
mentlori vasitasils toyin olunur.

(4) tonliyi holl olunarag m sayda &, ,,...,&,, kok-
lori tapilir. Bu koklara molekulun orbital enerjilori de-
yilir. &, -in har biri ndvba ila (3) tenliklor sisteminds

yazilmagla namalum Cg; omsallari tapilmis olur. & ko-,

©)

"kii vasitosilo tapilmis omsallar I molekulyar orbitali, &

kokii vasitosilo tapilmig amsallar I molekulyar orbitali
Vo s. miiayyan edir.

KOMPUTER HESABLAMALARI

(Mn«Zny<Fe;04)2 , x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nano-
hissaciklarinin qurulmus vizual modellar asasinda, ya-
rimempirik Genislonmis Hiikkel(GH), PM3, ZINDO S
vo qgeyri empirik (QE) va s. kvantmexaniki metodlar
totbig etmoklo, kompiiter hesablamalari aparilaraq
energetik parametrlori hesablanmisdir. Naticalor codval
1 - do verilmisdir. Bu gqiymotlor asasinda nanohissaci-
yin bir sira xassalori todgig oluna bilor. Nanohissaciyin
elektronlar1 on asagi enerji soviyyosindon baglayaraq
iki-iki saviyyalorda yerlogdirilir vo elektronlar tarofin-
don tutulmus an yuxari Eygmo Vo on asagi bos €| umo
molekulyar orbitallara uygun enerjilor, ionlagma poten-

siali I,=- Eqomo » tam elektron enerjisi E,,;, = ; €;, qa-

dagan olunmus zonanin eni Eg= & ymo— Enomo >

mohkamlik 7 = =2 stabillik

AE=E,,— Y Ejav mioyysn olunur. Burada Ea
A

Vo parametri

atomlarin sorboast halda tam elektron enerjilaridir. AE>0
oldugda material geyri stabil, AE < 0 oldugda material
stabil hesab olunur.

Cadval 1.

(MnyZn1xFe204)2, X=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissaciklorinin yarimempirik Genislonmis Hiikkel (GH), PM3,
PZINDO S vs geyri empirik (QE) metodlarla energetik parametrlorinin hesablanmis qiymatlori

Obyekt, metod oMo S umo Tam enerji Stabillik fonlasma | Qadagan | Mdhkamlik
No (eV) (eV) E(a.v.) parametri potensiall | olunmus parametri
AE I(eV) zonanin n(eV)
(av.) qiymati
Es(eV)

1| (ZnFex04), OF -3,942545 3.241817 | -9100,625297 | -2,30532085 3.942545 | 7,184362 | 3,592181
2 | (MnZnzFesOi6),

ZINDO S -6,736798 -2,99772 -071,2222637 | -384,4448937 | 6.736798 3,739078 1,869539
3 | (MnZnFesOs): PM3 -10,119992 | -6,093446 | -358.9212435 | -8,204652728 | 10,119992 | 4,026546 | 2,013273

(MnaZnFesOis)z

ZINDO § -6,115658 -2,503928 | -1054,943441 | -434,9883435 | 6.115658 | 3,61173 1,805865
5 | (ZnFex04):, OF -1,983231 0,523955 -7861,196049 | -2.1161409 1,983231 2,507186 1,25359
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(MnxZnixFe204)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohis-
sociklarinin mexaniki parametrlorinin hesablanmasi.

Nanohissaciyin Ey, rabito enerjisi, S - diametral en
kasiyinin sahasi, r- atomlararasi rabitonin uzunlugunun
giymatlorini bilorak Yung modulunun giymatini hesab-
lanmagq olar:

F _ Ep
s rs

Y (4)

E
F ~ =2, E, = |AE|
Yung modulunun giymstina gora nanohissaciyin
k sortlik omsalinin, o deformasiya, G siiriismo, K hac-
mi elastiki vo HN méhkomlik modullarinin giymatlori-
nin hesablanmasi tigiin iso [4-7] - do verilon

k=2, 0=Y2, G=—
D D 2:(14v)
®)
K=—"—,HN=G-A-e 57
3-(1-2v)

dusturlarindan istifado etmok olar. Burada v Puasson
omsali, A = 0.0807,B eksponensial parametrinin
giymoti B = 2.204-10731/K, T = 300°K. Cadval 1
Vo cadval 2-daki giymatlori (4) vo (5) disturlarinda
nozars alaraq (MnyZni<Fe20a), , X=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1
nanohissaciklarinin mexaniki parametrlorin - k sartlik
omsalinin, o deformasiya, Y Yunq, G siiriismo, K hac-
mi elastiki vo HN mohkomlik modullarinin giymatlo-
rini hesablamag olar. Nsticalor cadval 3-do verilmisdir.

Cadval 2.
(MnyZnixFe20.)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissaciklorinin mexaniki parametrlorinin
) hesablanmasi igtin bozi kemiyyatlorin giymatlori
["Nd Nanohissacik Nanohissaciyin | Atomlararas: Diametral en | Rabits Nanohissociyi Puasson
olglisti D (nm) rabito vzunlugu | kosiyinin sahossi | enerjisi E;, | pargalama smsalt
r(nm) S (m?) (a.v.) qitvvasi F (N)
1 | (ZnFe204)2 0.831 0.191 0.542-10-'% 2.305321 5.251-10°F 0.207
2 | (MnZn:FesOis)2 2.082 0.201 3.404-10°18 34.07319 7.371-107 0.324
3 | (MnZnFesOs)2 1.860 0.200 2.717-1018 8.204653 1.787-107 0.324
4 | (Mn:ZnFesOis)n 2.140 0.204 3.583-10-1% 15.68499 1.672-107 0.324
5 | (MnFex04)2 1.670 0.187 2.183-10-1% 2.116141 4.938-10°F 0.320
Codval 3.
(MnxZny<Fe;04)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissaciklorinin
mexaniki parametrlorinin hesablanmig qiymatlori
Ne | Nanohissacik Sartlik Deformasiya Siirlismo Hocmi elastiki | Yung modulu | Méhkomlik
omsali modulu (GPa) | modulu modul (GPa) (GPa) modulu
N/m (GPa) (GPa)
1 | (MnFez204)2 063.19 22.27 40.11 055.07 096.81 1.671
2 | (MnZnsFegOie)2 | 354.03 20.93 81.78 204.64 216.51 3.407
3 | (MnZnFe4Os):2 096.08 07.07 24.84 062.16 065.77 1.035
4 | (MnsZnFesO1e)2 | 157.03 08.92 35.36 088.47 093.60 1.473
5 | (MnFez204)2 029.62 02.53 08.57 020.95 022.63 0.357
(Mn.Zn1xFex0s)o, =0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 | My = M, (1-03 (1)1-2) -
NANOHISSOCIKLORININ MAQNIT b Te

PARAMETRLORININ HESABLANMASI.

Nanohissaciyin magnit xassasini miiayyanlosdir-
mok tigiin avvalca onun magnit doymasi giymatini bil-
mok lazimdir. Nanohissociyin maqnit doymasini tayin
etmok tigiin

M, =M, - (1- %)3 (6)

diisturundan istifads etmak olar [8]. Burada Mg, hacmi
materialin maqgnit doymasin1 xarakterizo edir vo 6lgii
vahidi :T dir. D - kiirs formali tosovviir edilon nanohis-
saciyin 6lgiisii, d - sath gabiginin qalinligidir. d olaraq
homin nanohissaciyi toskil edon atomlarin yerlosdiyi
kiiranin ry radiusu ils toyin oluna biler.  d < 2.1y,
Ms —d < 2- ry nanohissaciyin maqnit doymasi olub 6l¢ii
vahidi %— dir. Nanohissaciyin maqnit doymasi1 malum
olduqda, onun 6z-6ziine magnitlonmasini hesablamagq
tiglin

diisturundan istifads etmok olar. Burada T — nanohissa-
ciyin temperaturu, Tc - hocmi materialin Kiiri tempera-
turu, Msp - nanohissaciyin 6z-6ziina magnitlonmasi,
6l¢ii vahidi A/m. T temperaturundan boyiik qiymatlor-
do nizamli magnit domenlar amalo golmadiyina goro,
6z-6ziina  magnitlonmo omoala galmir. Nanohissacik
iciin digor ohomiyystli magnit komiyyatlordon biri
magnit qavrayicihigidir. Bu, adsiz kemiyyat olub mate-
rialin fundamental magnit xassasini, materialin magnit
sahasinds neco magnitlonmasini xarakterizo edir. Na-
nohissaciyin magqnit gavrayiciligi onun V hacmdan, T
temperaturdan, hamginin Ms, 6z-6ziina magnitlonme-
sindan asili olaraq asagidaki kimi toyin oluna bilar [8]:

X= MSPZ ' (::SOVT)

Burada y — nanohissaciyin magnit gavrayiciligi, V — na-
nohissaciyin hacmi, t=4n-10"N/A? vakuumda magnit
niifuzlugu, K0=1.38065n-10-2C/K Bolsman sabitidir.

®)
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Ms nanohissaciyin maqnit doymasi vo y magnit
qavrayiciliginmn giymatlari melum oldugda, onun mag-
nit momentini mg (61¢ii vahidi A-m?) va niifuzlugunu
(6lgii vahidi N/A?) hesablamag olar:

yiciligl, moe magnit momentinin vo g magnit niifuzlu-
gunun giymatlarini hesablamagq olar [8]. Naticalar cod-
val 5-do verilmisdir.
Cadval 4.
(MnxZn1«xFe204)2, X=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissa-

my =M,V (9)  ciklerinin magnit parametrlorinin hesablanmasi iigiin
bozi parametrlarin hesablanmig qiymatlori
U= Uy" (1 + )() (10) Nanohissacik Hacmi Nanohissaciyinin
No materialin hacmi (m¥)
Beloliklo, Tc=318K, T=300 K, d=0.33-10°m; '“E‘gr{‘eﬁfg‘s'
?.8_3-10-931; ol.z4(-jlg_9m_; 0.83-19-2?); ogg;lgjgm aymot T S0, 2236 3005107
arl vo cadval 4-aaki qiymatlori - usturlarinda 2 | (MnZnFesOme) 18.91 1725 102
nozara alib (MnZnFez0), x=0,0.25,0.5,0.75, 1na- |- "\ Sl X e Eed BT
nohissaciklarinin magnit parametrlarinin - Ms magnit all sl — A 10_27
doymasi, My, 6z-8ziino magnitlonmo, y magnit gqavra- | 4| MmsZnfesOse): 7431 5103107
| | 5] (MnFe:0:), 94.84 2426 -107%
Codval 5.
(MnxZnixFe04)2, X=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissaciklarinin magnit parametrlorinin hesablanmig
giymatlori
Ne| Nanohissacik Magnit 0Oz-6ziina Magnit momenti | Magnit Magqnit qavrayiciligt
doymasi magnitlonma (A-m?) niifuzlugu X
Ms(emu/g) | Ms(emu/g) 4.732-10%5 (N/A?)
1| (MnFez204)2 0.198 0.143 4.732.10% 1.257-106 3.909.10°8
2 | (MnZn3FegO1s)2 0.166 0.120 6.256-1024 1.257-106 4.345.107
3 | (MnZnFes0s): 0.359 0.259 9.626-1024 1.257-106 1.443.106
4 | (Mn3ZnFegO1¢)2 0.654 0.471 2.654.102% 1.257-106 7.241-106
5| (MnFe20a)2 83 60 1.602.10% 1.326-106 5.6-10?
(MnxZnixFez204)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 ' fotonun kiitlosi
NANOHISSOCIYININ OPTIK
P n
PARAMETRLORININ HESABLANMSI m=-—- kq (13)
Nanohissaciyin optik parametrlarinin giymatlarini fotonun impulsu h
hesablamagq tigiin asagidaki diisturlardan istifado etmok p=7 kq -m/san (14)

olar: stialanan fotonun dalga uzunlugu

2=-21028 nm (11)

1,6Eg

fotonun ragslarinin say1
v =§ 1/san (12)I

Bunun ii¢iin gadagan olunmus zonanin cadval 1 -
do hesablanmis giymatlorindon v (11) - (12) diisturla-
rindan istifads edorok (MnxZni«xFe;04)2, X=0, 0.25, 0.5,
0.75, 1 nanohissaciklarinin optik parametrlorinin — siia-
lanan fotonun dalga uzunlugu A, ragslorin say1 v, kiit-
lasi m va impulsunun p giymatlarini hesablamaq olar.
Naticolor codval 6-da verilmisdir.

Cadval 6.

(MnyZny.xFe>04)2, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissaciklarinin optik parametrlorinin hesablanmis qiymatlori

Ne Obyekt (metod) Stialanan fotonun Fotonun Fotonun kiitlosi Fotonun impulsu

dalga uzunlugu rogslorinin say1 m(kq) p(kq - m/san)

A (mkm) v (1/san)
1| (ZnFe04),, QE 0,173 1.734.10% 1.27646318-10%° | 3.82938954-10%
2 | (MnZnsFe,Og)z, ZINDO S 0,332 9.023.10% 6.64331535-10% | 1.99299460-10%
3 | (MnZnFe,Og),, PM3 0,309 9.717-10% 7.15406815-10% | 2.14622044-10%
4| (MnsZnFegOse)z, ZINDO S 0,344 8.716-10% 6.41704683-10% | 1.92511405-10%
5 | (MnFe;04)2, QE 0,496 6.051-10% 4.45457524.10% | 1.33637257-10°%
NOTICO " modellor asasinda kompiiter hesablamalar1 aparilmis-

(MnyZn;xFe;04),, x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nano-
hissaciklorinin elektron qurulugu kvantmexaniki me-
todlar istifado etmoklo 6yronilmisdir. Qurulmus vizual

dir. Nanohissaciklorin orbital enerjilori, ionlasma po-
tensiali, tam elektron enerjisinin giymatlori, mexaniki,

29



ARZUMAN Q. HOSONOV

elektrik, magnit vo optik parametrlorinin bazi qiymat-
lori hesablanmigdir. Noticolor gostorir ki, bu nanohis-
saciklor stabildir. Tc=45°C vo T = 300K- do magnit pa-
rametrlorinin  hesablanmigs  giymotlorino  asason

(MnyxZnixFe;04)2, X=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 nanohissacik-
lori 6zlorini paramaqnit materiallar kimi aparir. Yaxin
golocokds bu nanohissaciklordon xargang Xxastaliyinin
milalicasinda istifads olunmasi miimkiin olacaqdir.
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Gasanov Arzuman G.

MATHEMATICAL MODELING AND RESEARCH OF NANOPARTICLES
(Mn«Zni<Fez04)2 , =0, 0.25, 0.5, 0.75, 1

Some mechanical, electrical, magnetic and optical parameters of nano-particles (MnxZnixFe204)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.

I'acanoB Ap3yman I'.

MATEMATHUYECKOE MOAEJIUPOBAHUE U UCJIEJJOBAHUE HAHOUYACTUIL]
(Mn«Zn1«Fez04)2 , x=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1

BoIunciieHbl HEKOTOPhIE MEXaHWYECKHe, IEeKTPHYECKHe, MarHUTHbIe M ontudeckue mapameTpbl (MnxZnixFe20a)s,
x =0, 0.25, 0.5, 0.75, 1 HaHO-YaCTHUI] U TEOPETHYECKH M3YyUEHBI MX CBOMCTBA C MCIOJIH30BAHHEM KBAaHTOBOMEXaHWYECKUX
METOJIOB, OCHOBAHHBIX Ha BU3yaJIbHBIX MOJICTISAX. Pe3y/IbTaThl MOKA3BIBAIOT, YTO ITU HAHOUACTHUIIHI MOTYT OBITH HCITOIH30BaHbBI

JUTSI ISUEHUS PaKOBBIX O0JIe3HEH.
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