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Diametri 0,54 nm  və uzunluğu 1,58 nm olan Au48 və Ag48 nanoborularının vizual modelləri qurulmuş, elektron qurulu-

şunu öyrənmək məqsədi ilə bu modellər əsasında Genişlənmiş Hükkel metodu ilə kompüter hesablamaları aparılmışdır. Nəti-

cələr göstərir ki, Au48 nanoborusu yumşaq, elektrofil, ensiz zolaqlı yarımkeçirici (Eg = 0,06515 eV) stabil material olub, dia-

maqnit, şüalanan fotonun dalğa uzunluğu =0,2 mkm. Debay və ərimə temperaturlarının qiymətləri uyğun olaraq 127,1 K və 

793,14 K. Ag48  nanoborusu isə yumşaq, elektrofil, enli zolaqlı yarımkeçirici (Eg = 0,48214 eV)  stabil material olub, diamaqnit, 

şüalanan fotonun dalğa uzunluğu =2,6 mkm. Debay və ərimə temperaturlarının qiymətləri uyğun olaraq 123,6K və 372,74 K. 
Müəyyən mexaniki xassələrinə görə qızıl və gümüş materiallar kimi olmasına baxmayaraq Au48  nanoborusu adi qızıl materi-

allardan 5 dəfə, Ag48 nanoborusu isə 4 dəfə möhkəmdir. 

 

Açar sözlər: metal nanoboru, riyazi model, Genişlənmiş Hükkel metodu.  

PACS: 07.05.Tp; 81.07.-b; 03.67.Lx 

 

GİRİŞ 

 

Hal-hazırda metal nanoborularının tibb, sənaye, 

elektronika və s. sahələrdə  tətbiq olunduğunu nəzərə 

alaraq [1] onların xassələrinin əvvəlcədən kvantmexa-

niki metodlar ilə nəzəri öyrənilməsinin böyük əhəmiy-

yəti vardır. İşdə bir qat (6,3) xırıallı qızıl və gümüş 

nanoborularının modelləşdirilməsinə və xassələrinin 

öyrənilməsinə baxılmışdır [2, 3]. Bunun üçün əvvəlcə 

onların vizual modelləri qurulmuş və nanoboruların 

aşağıdakı parametrləri: diametral en kəsiyinin sahəsi 

𝑆𝑑 = 6
√3𝑎2

4
 , en kəsiyinin sahəsi S=Dl, həcmi V=Sdl.  

Hesablanmışdır (cədvəl 1). Burada 𝑎 - qızıl və ya gü-

müş atomlararası rabitənin uzunluğu, D - nanoborunun 

diametri, l nanoborunun uzunluğu, Sd - nanoborunun 

diametral en kəsiyinin sahəsi, S - nanoborunun en kəsi-

yinin sahəsi, V - nanoborunun həcmidir.  

Nanoboruların diametral en kəsiyi düzgün altıbu-

caqlı, en kəsiyi isə eni nanoborunun diametrinə, uzun-

luğu nanoborunun uzunluğuna bərabər olan düzbucaq-

lıdır. Səthi bərabərtərəfli üçbucaqlardan ibarətdir. Üç-

bucaqların təpə nöqtələrində qızıl və ya gümüş atomları 

yerləşmişdir (şəkil 1, şəkil 2.).

   

 
Şəkil 1. Au48 qızıl nanoborunun vizual modelləri (a - xətlə,  b - xətt və kürələrlə, c- kürələrlə) 

 

 

 
Şəkil 2. Ag48 gümüş nanoborunun vizual modelləri (a - xətlə,  b - xətt və kürələrlə, c- kürələrlə) 

 

 

                                                                                                                                                   Cədvəl 1. 

Au48 və Ag48 nanoborularının parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 

 
№ Nano-

boru 

Rabitə 

uzunluğu a 

(nm) 

Diametri 

D(nm) 

Uzunluğu 

l(nm) 

Diametral en 

kəsiyinin sahəsi 

 Sd (m2) 

En kəsiyinin 

sahəsi S (m2) 

 

Həcmi  

V (m3) 

 

1 Au48 0,267830 0,54 1,57873 1.863710-19 8.525110-19 2.942210-28 

2 Ag48 0,267882 0,54 1,58374 1.864410-19 8.552210-19 2.952710-28 
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NƏZƏRİ METODOLOGİYA  

 

Au48 qızıl və Ag48 gümüş nanoborularının qurul-

muş modellər əsasında xassələri Genişlənmiş Hükkel 

metodu tətbiq etməklə öyrənilmişdir. Bu metod mole-

kulyar orbitallar metodunun sadə yarımempirik varian-

tıdır [4]. Valent elektronlar yaxınlaşmasına əsasən Ui 

molekulyar orbitalları valent elektronların həm π-, həm 

də σ - elektronların atom orbitallarının xətti kombinasi-

yası  şəklində axtarılır: 
 

             𝑈𝑖 = ∑ 𝑐𝑞𝑖 ∙𝑛
𝑞=1 𝜒𝑞           (1) 

 

Burada q  - atom orbitallarıdır və onlar məlum hesab 

olunurlar. Atom orbitalları olaraq Qaus funksiyaların-

dan istifadə olunmuşdur [6]:

 

  𝜒𝑛𝑙𝑚(𝜇, 𝑟𝜃𝜑) =
22𝑛(𝑛−1)!

(2𝑛−1)!
√

(2𝜇)2𝑛+1

𝜋
𝑟𝑛−1𝑒−𝜇𝑟2

𝑌𝑙𝑚(𝜃, 𝜑)  (2) 

 

Burada  - variasiya parametridir, r, ,  - elektronun 

sferik koordinatlarıdır, Yim(, ) - kompleks sferik  

funksiyalardir, m  - bazis funksiyaları kimi seçilən atom 

orbitallarının sayıdır. cqi - naməlum əmsallarının qiy-

mətləri molekulyar orbitallar metodunun 
 

∑ (𝐻𝑝𝑞 − 𝜀𝑖𝑆𝑝𝑞)𝑞 𝑐𝑞𝑖 = 0     (3) 
 

tənlikləri həll olunaraq tapılır. Burada Hpq - effektiv Ha-

milton operatorunun matris elementləridir və Volfsberq  

- Helmhols yaxınlaşmaları əsasında qiymətləndirilir, 

Spq - örtmə inteqrallarıdır və Qaus funksiyaları  bazisin-

də hesablanır.  
 

Au48 və Ag48 NANOBORULARI ÜÇÜN 

KOMPÜTER HESABLAMALARI 
 

Au48 və Ag48 nanoboruları üçün qurulmuş vizual 

modellər əsasında kompüterdə i orbital enerjilərin qiy-

mətləri hesablanmışdır.  Bu qiymətlər əsasında nanobo-

runun bir sıra xassələri tədqiq oluna bilər. Nanoborula-

rın elektronları ən aşağı enerji səviyyəsindən başlaya-

raq iki-iki səviyyələrdə yerləşdirilir və elektronlar tərə-

findən tutulmuş ən yuxarı HOMO və ən aşağı boş LUMO 

molekulyar orbitallara uyğun enerjilər, ionlaşma poten-

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

qadağan olunmuş zonanın eni  𝐸𝑔 = 𝜀𝐿𝑈𝑀𝑂 − 𝜀𝐻𝑂𝑀𝑂 , 

möhkəmlik         𝜂 =
𝐸𝑔

2
,      stabillik       parametri    

∆𝐸 = 𝐸𝑛𝑏 − ∑ 𝐸𝐴𝐴   müəyyən olunur. Burada EA qızıl 

və gümüş atomlarının sərbəst halda tam elektron 

enerjiləridir. Nəticələr cədvəl 2-də  verilmişdir. E  0 

olduğundan Au48 və Ag48 nanoboruları stabil hesab 

olunur. 

 

 

 

Cədvəl 2. 

Au48 və Ag48 nanoborularının energetik parametrlərinin kompüterdə hesablanmış qiymətləri 

 
 

№ 

Nano-

boru 
𝜀𝐻𝑂𝑀𝑂 

(eV) 

𝜀𝐿𝑈𝑀𝑂 

(eV) 

Tam enerji 

𝐸(a.v.) 

Stabillik 

parametri 

∆𝐸 

( a.v.) 

İonlaşma 

potensialı 

𝐼𝑝 (eV) 

Qadağan 

olunmuş zonanın 

qiyməti 

𝐸𝑔(eV) 

Möhkəmlik 

parametri 

𝜂 (eV) 

1 Au48 -10,28122 -10,21606 -288,940168 -3,84785 10,28122 0,06515 0,03258 

2 Ag48 -6,52910 -6,04696 -239,149614 -1,77260 6,52910 0,48214 0,24107 

 

 

Mexaniki parametrlərin qiymətlərinin hesablanması. 
 

Nanoboruların mexaniki xassələri öyrənilməsində 

Yunq və möhkəmlik modullarının qiymətlərinin hesab-

lanması vacib məsələdir. Yunq modulunun qiymətini 
 

𝑌 =
𝐹

𝑆
=

𝐸𝑏

𝑟∙𝑆 
,       𝐹 ≈

𝐸𝑏

𝑟
,     𝐸𝑏 = ⌊Δ𝐸⌋     (4) 

 

düsturu vasitəsilə hesablana bilər. Burada Y -Yunq mo-

dulu, F – nanoborunu parçalamaq üçün qüvvənin qiy-

məti, Eb nanoborunun rabitə enerjisi, S nanoborunun en 

kəsiyinin sahəsi, r - atomlararası rabitənin uzunluğu-

dur. Nanoboruların k sərtlik əmsalının,  deformasiya,  

G sürüşmə, K  həcmi elastiki və HN möhkəmlik modul-

larının qiymətlərinin hesablaması üçün isə [6-9]-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-nın qiyməti Au48 nanoboru üçün 0.09796644, 

Ag48 nanoboru üçün isə 0.1437500885, B eksponensial 

parametrinin qiyməti B=2.20410-31/K, T=300K. Cəd-

vəl 1-dəki qiymətlərə əsasən Au48 və Ag48 nanoborula-

rının mexaniki parametrlərinin - k sərtlik əmsalının,   

deformasiya, Y Yunq, G sürüşmə, K həcmi elastiki və 

HN möhkəmlik modullarının qiymətlərini hesablamaq 

olar. Bunun üçün nanoborunun rabitə enerjisinin Eb, 

atomlararası rabitə uzunluğu r və diametri 𝐷, uzunluğu 

l, diametral en kəsiyinin sahəsi s, en kəsiyinin sahəsini 

S, nanoborunun parçalama qüvvəsi F (Au48 üçün 

6.25510-8N , Ag48  üçün 2.88110-8 N), Puasson əmsalı 

 (Au48  üçün 0,47, Ag48  üçün 0,225) və A sabitinin 

qiymətlərini (4) - (5) düsturlarında nəzərə alıb onların 

qiymətlərini hesablamaq olar [10, 11]. Nəticələr cədvəl 

3-də verilmişdir.
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                                                                                                                                                           Cədvəl 3. 

Au48 və Ag48 nanoborularının mexaniki parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 
 

 № Nano-

boru 

Sərtlik 

əmsalı 

(𝑁/𝑚) 

Deformasiy

a modulu 

(𝐺𝑃а) 

Sürüşmə 

modulu 

(𝐺𝑃а) 

Həcmi elastiki 

modul (𝐺𝑃а) 

Yunq modulu 

(𝐺𝑃а) 

Möhkəmli

k modulu 

(𝐺𝑃а) 

1 Au48 39,621 12,45 24,96 407,6 73,37 1,262 

2 Ag48 18,191 5,70 13,75    20,42 33,69 1,020 

 

Maqnit parametrlərin qiymətlərinin hesablanmasi. 

 

Nanoboruların maqnit xassəsini müəyyənləşdir-

mək üçün əvvəlcə onun maqnit doyması qiymətini bil-

mək lazımdır. Nanoboruların maqnit doymasını təyin 

etmək üçün  

 𝑀𝑠 = 𝑀𝑠𝑏 ∙ (1 −
2∙𝑑

𝐷
)

3

         (6) 

 

düsturundan istifadə etmək olar [12]. Burada Msb həcmi 

materialın maqnit doymasını xarakterizə edir və ölçü 

vahidi A/m- dir. D - nanoborunun diametri, d - səth qa-

bığının qalınlığı olub qızıl və gümüş atomları kovalent 

radiusları ilə d20.134nm təyin oluna bilər. Ms - nano-

borunun maqnit doyması olub ölçü vahidi A/m. Nano-

boruların 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 - nanoboru-

nun temperaturu, Tc - qızıl və gümüş materialların Küri 

temperaturudur. Tc maqnit materiallar üçün keçid tem-

peraturdur, Msp- nanoborunun öz-özünə maqnitlənməsi 

olub ölçü vahidiA/m-dir. Tc temperaturunun böyük qiy-

mətlərində nizamlı maqnit domenlər əmələ gəlmədiyi-

nə görə, öz-özünə maqnitlənmə əmələ gəlmir. Digər 

əhəmiyyətli maqnit kəmiyyətlərdən biri  maqnit qabi-

liyyətidir. Bu, adsız kəmiyyət olub materialın funda-

mental xassəsini və maqnit sahəsində necə maqnitlən-

məsini xarakterizə edir. Nanoboruların maqnit qabiliy-

yəti aşağıdakı kimi təyin oluna bilər[12]: 
 

    𝜒 = 𝑀𝑠𝑝
2 ∙ (

𝜇0∙𝑉

3∙𝑘0∙𝑇
)               (8) 

 

Burada  - nanoborunun maqnit qabiliyyəti, V -  

nanoborunun həcmi, 0 = 410-7N/A2 vakuumda mate-

rialın maqnit nüfuzluğu, k0=1.3806510-23K Bolsman 

sabitidir. Nanoboruların maqnit xassəsindən asılı ola-

raq χ maqnit qavrayıcılığının ala biləcəyi qiymətlər 

cədvəl 4-də verilmişdir:

                                                                                                                                            Cədvəl 4. 

χ maqnit qavrayıcılığının qiymətləri 

 
№ Maqnit 

qabiliyyəti 

Maqnit xassəsi olmayan Maqnit xassəli 

Diamaqnit Paramaqnit Super paramaqnit Ferromaqnit 

1 χ −10−3 −10−6  10 −6  10−3  5000 103  106  

 

Ms nanoborunun 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) 
 

Au48 və Ag48 nanoborularının maqnit parametrləri-

nin - Ms maqnit doyması, Msp  öz-özünə maqnitlənmə, 

𝜒 maqnit qabiliyyəti, m0 maqnit momentinin və 𝜇 maq-

nit  nüfuzluğunun qiymətlərini hesablamaq olar.  

Au48 üçün Tc=300K, T=4,2 K, 

Msb=0,0298872emu/g = 237,835 A/m, d = 0,268 10-9m  

və  Ag48 üçün Tc=685K, T=300K,                

Msb=1,303emu /g=10,445∙103A/m,   d = 0,268∙10-9m 

qiymətləri (6) - (10) düsturlarında nəzərə alıb onların 

qiymətlərini hesablamaq olar. Nəticələr cədvəl 5-də 

verilmişdir. 

                                                                                                                                                   

                                                                                                                                                        Cədvəl 5.  

Au48 və Ag48 nanoborularının maqnit parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 

 
№  Nano-

boru 

Maqnit 

doyması 

Ms(A/m) 

Öz-özünə 

maqnitlənmə 

Msp(A/m) 

Maqnit 

momenti 

(Am2) 

Maqnit 

nüfuzluğu 

(N/A2) 

Maqnit 

qabiliyyəti 

𝜒 

1 Au48 0.0000967 0.0000965 2.844210-32 1.25710-6 1.97910-20 

2 Ag48 0,00424533 0,00377245 1.253510-30 1.25710-6 4,250 ∙ 10−19 

 

Optik parametrlərin qiymətlərinin hesablanması. 

 

Cədvəl 2-də hesablanmış qadağan olunmuş zona-

nın qiymətlərindən istifadə edərək Au48 və Ag48 

nanoborularının optik parametrlərini,  şüalanan fotonun 

dalğa uzunluğunu  

                𝜆 =
𝑐∙ℎ

1,6∙𝐸𝑔 
1028  𝑛𝑚  ,        (11) 
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fotonun rəqslərinin sayını 

                𝜈 =
𝑐

𝜆
  1/𝑠𝑎𝑛     ,       (12) 

fotonun kütləsini 

𝑚 =
ℎ

𝜆∙𝑐
  𝑘𝑞  (13) 

fotonun impulsunu 

𝑝 =
ℎ

𝜆
  𝑘𝑞 ∙ 𝑚/𝑠𝑎𝑛            (14) 

 

hesablamaq olar. Burada c=3108m/san işığın vakuum-

da yayılma surəti, h=6.626069310-34Csan Plank sabi-

ti, Eg nanoborunun qadağan olunmuş zonasının qiymə-

tidir.  Nəticələr cədvəl 6-da verilmişdir.

 

      Cədvəl 6.  

Au48 və Ag48 nanoborularının optik parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 

 
 

№ Nanoboru Şüalanan 

fotonun dalğa 

uzunluğu 

 (mkm) 

Fotonun 

rəqslərinin sayı 

 (1/san) 

Fotonun kütləsi 

m  (kq) 

Fotonun impulsu 

p  (kqm/san) 

  

1 Au48   0,2 1.57310-13 1.1582222210-37 3.4746666710-29 

2 Ag48 2,6 1.16410-14 8.5713422210-37  2.5714026710-28 

 

 

Debay və ərimə temperaturların qiymətlərinin hesab-

lanması. 

 

Nanoborunun termodinamiki xassəsini müəyyən-

ləşdirmək üçün onun Debay və ərimə temperaturlarının 

qiymətlərini parametrlərin cədvəl 3 və cədvəl 8- də he-

sablanmış qiymətlərindən və aşağıdakı düsturlardan is-

tifadə etməklə hesablamaq olar [13, 14]: 

 

𝜃𝐷 =
ℎ

𝑘𝐵
[

3𝑛

4𝜋
(

𝑁𝐴𝜌

𝑀
)]

1

3
𝑉𝑚 𝐾              (15) 

 

Burada 𝜃𝐷 -nanoborunun Debay temperaturu, ℎ -

Plank sabiti, ℏ =
ℎ

2𝜋
 , 𝑘𝐵 -Bolsman sabiti, 𝑛 -atomların 

sayı, 𝜌 -kütlə sıxlığı, 𝑀- molekulyar kütlə, 𝑉𝑚 -orta səs 

sürəti olub aşağıdakı düsturla hesablanır [16]: 

 

𝑉𝑚 = [
1

3
(

2

𝑉𝑡
3 +

1

𝑉𝑙
3)]

−1/3

𝑚/𝑠𝑎𝑛       (16) 

burada 𝑉𝑡 və 𝑉𝑙 müvafiq olaraq eninə və uzununa elastik 

dalğanın sürətləridir. Onlar Navier tənliklərindən tapıla 

bilər [15]: 

𝑉𝑡 = √
𝐺

𝜌
  𝑚/𝑠𝑎𝑛;   𝑉𝑙 = √

3𝐾+4𝐺

3𝜌
   𝑚/𝑠𝑎𝑛.        (17) 

 

Mexaniki parametrlərin və Debay temperaturu-

nun hesablanmış qiymətinə görə nanoborunun ərimə 

temperaturunu [16]-də verilmiş düsturdan istifadə edə-

rək hesablamaq olar: 

 

𝑇𝑚 = 𝑇𝑚𝑏
𝜃𝐷

2

𝜃𝐷𝑏
2

𝑚
𝐾.  (18) 

 

Burada 𝑇𝑚 nanoborunun ərimə temperaturu, 𝑇𝑚𝑏 

qızıl və ya gümüş materialların ərimə temperaturu, 𝜃𝐷 

- nanoborunun Debay temperaturu,  𝜃𝐷𝑏 - qızıl və ya 

gümüş materialların Debay temperaturudur. Nəticələr 

cədvəl 9-da verilmişdir.

 

                                                                                                                                                Cədvəl 8. 

Au48 və 𝐴𝑔48 nanoborular üçün bəzi parametrlərin hesablanmış qiymətləri 

 
 

 

№ 

Nano-

boru 

Molyar kütləsi 

M (kq/mol) 

 

Atom kütləsi 

m (kq) 

Sıxlığı 

p (kq/m3) 

Həcmi materialın 

Debay  temperaturu 

𝜃𝐷𝑏 (𝐾) 

Həcmi materialın 

ərimə temperaturu 

𝑇𝑚𝑏(𝐾) 

1 Au48 9454.9210-3 1.5700310-23 53361.584 165 1337.33 

2 Ag48 5177.7610-3 8. 5978710-24 29118.441 225 1235.1 

 

 

                                                                                                                             Cədvəl 9. 

Au48 və Ag48 nanoborularının Debay və ərimə temperaturların  

qiymətlərinin hesablanmış qiymətləri 

 
 

№ Nano-

boru  

Debay temperaturu 

𝜃𝐷(𝐾) 

Ərimə temperaturu 

𝑇𝑚(𝐾) 

1 Au48 127,1 793,14 

2 Ag48 123,6 372,74 
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Au48  və Ag48 NANOBORULAR ÜÇÜN NƏTİCƏ 
 

Diametri 0,54 nm,  uzunluğu 1,58 nm olan Au48 və 

Ag48 nanoborularının vizual modelləri qurulmuş, elek-

tron quruluşu Genişlənmiş Hükkel metodu ilə öyrənil-

mişdir. Bu modellər əsasında kompüter hesablamaları 

aparılmışdır. Nanoboruların orbital enerjiləri, ionlaşma 

potensialı, tam elektron enerjisinin qiymətləri, mexani-

ki, termodinamiki, elektrik, maqnit və optik parametr-

lərinin bəzi qiymətləri hesablanmışdır. Nəticələr göstə-

rir ki, Au48 nanoborusu yumşaq, elektrofil, ensiz zolaqlı 

yarımkeçirici (Eg  = 0,06515 eV) stabil material  olub, 

diamaqnit, şüalanan fotonun dalğa uzunluğu 

=0.2mkm. Debay və ərimə temperaturlarının qiymət-

ləri uyğun olaraq 127,1 K və 793,14K. Ag48  nanoboru-

su isə yumşaq,  elektrofil, enli  zolaqlı  yarımkeçirici 

(Eg = 0,48214 eV)  stabil material olub, diamaqnit, şüa-

lanan fotonun dalğa uzunluğu =2.6 mkm. Debay və 

ərimə temperaturlarının qiymətləri uyğun olaraq 

123,6K və 372,74K-dir. Müəyyən mexaniki xassələrinə 

görə qızıl və gümüş materiallar kimi olmasına baxma-

yaraq Au48 nanoborusu adi qzıl materiallardan 5 dəfə, 

Ag48 nanoborusu isə 4 dəfə möhkəmdir. Termodinamiki 

parametrlərin qiymətləri nanoborunun ölçülərindən ası-

lıdır və nanoboruların ərimə temperaturunun qiymətləri 

qızıl və gümüş materialların ərimə temperaturlarının 

qiymətlərindən xeyli kiçikdir. 

 

_______________________________ 
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Arzuman G. Gasanov 

 

MATHEMATICAL MODELING AND THEORETICAL STUDY OF THE ELECTRONIC 

STRUCTURE OF GOLD AND SILVER NANOTUBES 

 
Visual models of Au48 gold and Ag48 silver nanotubes with a diameter of 0.54 nm and a length of 1.58 nm have been 

constructed. Based on these models, computer calculations of the electronic structure were performed using the extended 

Hückel method. It was found that the Au48 nanotube is a soft, electrophilic, narrow-band semiconductor (Eg = 0.06515 eV) 

stable, diamagnetic material, the wavelength of the emitted photons is λ = 0.2 μm. Debye and melting points are 127.1 K and 

793.14 K, respectively. The Ag48 nanotube is a soft, electrophilic, broadband, semiconductor (Eg = 0.48214 eV) stable, 

diamagnetic material, the wavelength of the emitted photons is  λ = 2.6 μm. Debye and melting points are 123.6 K and 372.74K, 

respectively. Au48 gold nanotubes are 5 times stronger than conventional gold materials, and Ag48 silver nanotubes are 4 times 

stronger. 
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Арзуман Г. Гасанов 

 

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ И ТЕОРЕТИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ 

ЭЛЕКТРОННОЙ СТРУКТУРЫ ЗОЛОТЫХ И СЕРЕБРЯНЫХ НАНОТРУБОК 

 
Построены визуальные модели нанотрубок золота  Au48 и серебра  Ag48 диаметром 0,54 нм и длиной 1,58 нм. На 

основе этих моделей были выполнены компьютерные расчеты электронной структур по расширенному методу 

Хюккеля. Установлено, что нанотрубка Au48 представляет собой мягкий, электрофильный, узкополосный 

полупроводниковый (Eg = 0,06515 эВ) стабильный, диамагнитный материал, длина волны излучаемых фотонов λ = 0,2 

мкм. Температуры Дебая и плавления 127,1 К и 793,14 К соответственно. Нанотрубка Ag48 - это мягкий, 

электрофильный, широкополосный полупроводниковый (Eg= 0,48214 эВ) стабильный материал, диамагнитный, длина 

волны излучаемых фотонов λ = 2,6 мкм. Температуры Дебая и плавления 123,6 К и 372,74 К соответственно. Au48 

золотые нанотрубки в 5 раз прочнее обычных золотых материалов, а Ag48 серебряные нанотрубки - в 4 раза прочнее. 

 

Qəbul olunma tarixi: 05.04.2021 

 

 


