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QIZIL vo GUMUS NANOBORULARIN ELEKTRON QURULUSUNUN RiYAZi
MODELLOSDIRILMOSI VO XASSOLORININ NOZORI TODQIQi

ARZUMAN Q. HOSONOV
Azarbaycan Respublikast Silahli Qiivvalarinin Horbi Akademiyasi,
E-mail: gasghapk@gmail.com

Diametri 0,54 nm vo uzunlugu 1,58 nm olan Auss vo Agss nanoborularmm vizual modellori qurulmus, elektron qurulu-
sunu dyranmak magqsadi ilo bu modellor asasinda Genislonmis Hiikkel metodu ilo kompiiter hesablamalar1 aparilmigdir. Nati-
calar gostorir ki, Auss nanoborusu yumsaq, elektrofil, ensiz zolaqlt yarimkegirici (Eq = 0,06515 eV) stabil material olub, dia-
magnit, siialanan fotonun dalga uzunlugu 4=0,2 mkm. Debay va orima temperaturlarinin qiymatlori uygun olaraq 127,1 K va
793,14 K. Agss nanoborusu isa yumsagq, elektrofil, enli zolaqli yarimkegirici (Eq = 0,48214 eV) stabil material olub, diamagnit,
stialanan fotonun dalga uzunlugu 1=2,6 mkm. Debay vo arimo temperaturlarinin qiymatlori uygun olaraq 123,6K vs 372,74 K.
Miisyyon mexaniki xassolorino gora qizil vo giimiis materiallar kimi olmasina baxmayaraq Auss nanoborusu adi qizil materi-

allardan 5 dofo, Agss nanoborusu iso 4 dofo mohkomdir.

Acar sozlor: metal nanoboru, riyazi model, Genislonmis Hiikkel metodu.

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

Hal-hazirda metal nanoborularinin tibb, sonaye,
elektronika vo s. saholords tatbiq olundugunu nazora
alarag [1] onlarin xassoalarinin avvalcadon kvantmexa-
niki metodlar ilo nazori 6yranilmasinin boyiik shomiy-
yoti vardir. Isdo bir gat (6,3) xiralli quzil vo giimiis
nanoborularinin modellasdirilmasine vo xassolorinin
Oyronilmasing baxilmigdir [2, 3]. Bunun iigiin oavvolco
onlarin vizual modellori qurulmus vo nanoborularin
asagidaki parametrlori: diametral en kasiyinin sahasi
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Hesablanmisdir (codval 1). Burada a - qizil va ya gii-
miis atomlararasi rabitonin uzunlugu, D - nanoborunun
diametri, | nanoborunun uzunlugu, Sd - nanoborunun
diametral en kasiyinin sahasi, S - nanoborunun en kasi-
yinin sahasi, V - nanoborunun hacmidir.

Nanoborularin diametral en kasiyi diizgiin altibu-
caqli, en kasiyi iso eni nanoborunun diametring, uzun-
lugu nanoborunun uzunluguna barabor olan diizbucaq-
lidir. Sathi borabortorafli iicbucaqlardan ibarstdir. Ug-
bucaglarin tops noqtalorinds qizil vo ya glimiis atomlari
yerlosmisdir (sokil 1, sokil 2.).

9)

Sakil 1. Auag qizil nanoborunun vizual modellari (a - xatlo, b - xott vo kiirolorlo, c- kiirolorlo)

¢)
Sokil 2. Agas glimils nanoborunun vizual modellari (a - xatls, b - xatt va kiiralorls, c- kiiralarlo)

Cadval 1.
Augg vo Agas nanoborularmin parametrlorinin hesablanmis qiymaotlori

Ne | Nano- Rabito Diametri | Uzunlugu | Diametral en En kosiyinin Hocmi

boru uzunlugu a | D(nm) I(nm) kosiyinin sahasi | sahosi S (m?) V (md)

(nm) Sd (m?)

1 | Augs 0,267830 0,54 1,57873 1.8637-101° 8.5251-101° 2.9422-10°%8

Agas 0,267882 0,54 1,58374 1.8644-101° 8.5522-101° 2.9527-10°%8
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NOZORi METODOLOGIYA

Auss qizil vo Agass giimiis nanoborularinin qurul-
mus modellor asasinda xassolori Geniglonmis Hiikkel
metodu totbiq etmokls dyronilmisdir. Bu metod mole-
kulyar orbitallar metodunun sads yarimempirik varian-
tidir [4]. Valent elektronlar yaxinlagmasina asason U;
molekulyar orbitallar1 valent elektronlarin hom 7-, hom

do o - elektronlarin atom orbitallarinin xatti kombinasi-
yast soklindo axtarilir:
— n .
Ui = Xq=1Cqi " Xq (6]
Burada yq - atom orbitallaridir vo onlar molum hesab

olunurlar. Atom orbitallar1 olaraq Qaus funksiyalarin-
dan istifado olunmusdur [6]:

Xnlm (.u» THQO) =

Burada y - variasiya parametridir, r, 6, ¢ - elektronun
sferik koordinatlaridir, Yim(6, ¢) - kompleks sferik
funksiyalardir, m - bazis funksiyalar1 kimi se¢ilon atom
orbitallarinin sayidir. Cgi - namalum omsallarmin qiy-
matlori molekulyar orbitallar metodunun

ZQ(HPQ - siSpq) Cqi = 0 (3)

tonliklari hall olunaraq tapilir. Burada Hyq - effektiv Ha-
milton operatorunun matris elementloridir vo Volfsberq
- Helmhols yaxinlagmalar1 osasinda qiymeotlondirilir,
Spq - Ortmo inteqrallaridir vo Qaus funksiyalar1 bazisin-
do hesablanir.

Auss va Ages NANOBORULARI UCON
KOMPUTER HESABLAMALARI

Ausgg vo Agssnanoborulari {iglin qurulmus vizual
|

22n(n_1)! (2#)2n+1 _ _ 2
(2n-1)! \/ el e Y (6, 9)

@

" modellor osasinda kompiiterds & orbital enerjilorin qiy-
motlori hesablanmigdir. Bu qiymatlor asasinda nanobo-
runun bir sira xassolori todqiq oluna bilar. Nanoborula-
rin elektronlar on asagi enerji soviyyosindon baslaya-
raq iki-iki saviyyalords yerlogdirilir vo elektronlar tors-
findon tutulmus on yuxart gvomo va on asagi bos &.umo
molekulyar orbitallara uygun enerjilor, ionlagsma poten-
siali Iy = -&1omo , tam elektron enerjisi E,;, = Y; &,
gadagan olunmus zonanin eni E; = €,ymo — Egomo,

mohkomlik n= %", stabillik parametri

AE = E,, — Y4 E4 milayyan olunur. Burada Ea qizil
vo glimils atomlarinin sorbast halda tam elektron
enerjiloridir. Naticalor codval 2-do verilmisdir. AE < 0
oldugundan Auss vo AgQss nanoborulari stabil hesab
olunur.

Cadval 2.
Ausg vo Agag nanoborulariin energetik parametrlorinin kompiiterdo hesablanmig qiymatlori
Nano- EoMO ELumo Tam enerji Stabillik | Tonlasma Qadagan Mohkamlik
Ne boru (eV) (eV) E(@v.) parametri | potensiali | olunmus zonanin parametri
AE I, (eV) qiymoti n (eV)
(av.) E,(eV)
1 Ausg -10,28122 | -10,21606 | -288,940168 | -3,84785 10,28122 0,06515 0,03258
2 Agas -6,52910 -6,04696 | -239,149614 | -1,77260 6,52910 0,48214 0,24107
I
Y

Mexaniki parametrlorin qiymatlorinin hesablanmasi.

Nanoborularin mexaniki xassalari 0yranilmasinda
Yunq vo méhkamlik modullarinin qiymstlorinin hesab-
lanmas1 vacib masaladir. Yunq modulunun giymatini

F Ep Ep

Y=-= F ~—,
T

s rs’ Ep = |AE]

(4)
diisturu vasitasile hesablana bilor. Burada Y -Yung mo-
dulu, F — nanoborunu pargalamaq ii¢iin qiivvenin qiy-
moti, Ep nanoborunun rabits enerjisi, S nanoborunun en
kosiyinin sahosi, I - atomlararasi rabitonin uzunlugu-
dur. Nanoborularin k sartlik amsalinin, o deformasiya,
G siiriisma, K hacmi elastiki vo HN mohkomlik modul-
larinin qiymetlorinin hesablamasi {igtin iso [6-9]-do
verilon

Y-S
k=—,0=Y

Y

G=——,
2-(1+v)

r
D )

LHN=G-A-e BT (5)

T 3(1-2v)
diisturlarindan istifado etmok olar. Burada v Puasson
omsali, A-nin qiymoti Ausg nanoboru tigiin 0.09796644,
Agzg nanoboru iigiin ise 0.1437500885, B eksponensial
parametrinin qiymati B=2.204-10-31/K, T=300°K. Cad-
val 1-doki giymotloro asason Auss vo Agas Nanoborula-
rinin mexaniki parametrlorinin - K sortlik omsalinin, o
deformasiya, Y Yung, G siirlismoe, K hocmi elastiki vo
HN mdohkamlik modullarinin qiymatlorini hesablamaq
olar. Bunun ti¢iin nanoborunun rabito enerjisinin Ep,
atomlararasi rabite uzunlugu r vo diametri D, uzunlugu
I, diametral en kosiyinin sahasi S, en kasiyinin sahosini
S, nanoborunun pargalama qilivvasi F (Auss lgiin
6.255-108N, Agss iigiin 2.881-108 N), Puasson omsali
v (Ausg tgiin 0,47, Agas liglin 0,225) va A sabitinin
giymatlorini (4) - (5) diisturlarinda nozars alib onlarin
qiymatlarini hesablamagq olar [10, 11]. Naticalar cadval
3-do verilmisdir.
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Cadval 3.
Augs vo Agag nanoborularinin mexaniki parametrlorinin hesablanmig qiymatlori
Ne | Nano- Sortlik Deformasiy Siirtismo Hocmi elastiki | Yung modulu | Mohkomli
boru omsall a modulu modulu modul (GPa) (GPa) k modulu
(N/m) (GPa) (GPa) (GPa)
1 Augs 39,621 12,45 24,96 407,6 73,37 1,262
2 Agas 18,191 5,70 13,75 20,42 33,69 1,020

Magqnit parametrlarin qiymatlorinin hesablanmasi.

Nanoborularin magnit xassesini miisyyonlosdir-
mak tigiin avvalca onun magnit doymasi qiymatini bil-
mak lazimdir. Nanoborularin maqnit doymasini tayin

etmok li¢iin
2:d\3
1-5) ©

diisturundan istifado etmak olar [12]. Burada Mg, hocmi
materialin maqnit doymasini xarakterizo edir vo 6l¢ii
vahidi A/m- dir. D - nanoborunun diametri, d - soth qa-
biginin qalinligi olub qizil vo giimiis atomlar1 kovalent
radiuslari ilo d<2-0.134nm toyin oluna bilar. Ms - nano-
borunun magnit doymasi olub 6l¢ii vahidi A/m. Nano-
borularin maqnit doymasi moalum oldugda, onun 6z-
6ziino maqnitlonmasini hesablamaq {igiin

Ms:Msb'(

[ ..
diisturundan istifada etmok olar. Burada T - nanoboru-

nun temperaturu, T¢ - qizil vo giimils materiallarin Kiiri
temperaturudur. T magnit materiallar {i¢lin kegid tem-
peraturdur, Ms,- nanoborunun 6z-6ziine magnitlonmasi
olub 6l¢ii vahidiA/m-dir. T¢ temperaturunun boyiik qiy-
motlorinds nizamli maqnit domenlor omsalo golmadiyi-
no gors, 6z-6zlino maqnitlonmo omolo golmir. Digor
ohomiyyatli maqgnit kemiyyatlordon biri y magnit gabi-
liyyotidir. Bu, adsiz komiyyat olub materialin funda-
mental xassasini vo maqnit sahosindo neco maqnitlon-
masini xarakterizo edir. Nanoborularin magnit gabiliy-
yati agagidaki kimi toyin oluna bilar[12]:

e (222)

Burada y - nanoborunun maqnit gabiliyyati, V -
nanoborunun hacmi, 1= 47-107N/A? vakuumda mate-

Uo'V
3'k0'T

®)

7\1:2 rialin maqnit niifuzlugu, ko=1.38065-10K Bolsman
Mgy, = Ms - (1 —03- (T_) ) (7)  sabitidir. Nanoborularin maqnit xassosindon asil1 ola-
¢ rag x magnit qavrayiciigmin ala bilocayi qiymatlor
I cadvol 4-do verilmigdir:
Codval 4.
x magnit gavrayiciliginin qiymotlori
Ne Magnit Magqnit xassasi olmayan Magnit xassali
qabiliyyati Diamagnit Paramagnit | Super paramagnit | Ferromagnit
1 1 -102+-10° | 10 *+10° 5000 10%+10°

M; nanoborunun magnit doymasi vo y magnit
qabiliyyatinin qiymatlori malum oldugda, onun magnit
momentini mo (8l¢ii vahidi A-m?) vo niifuzlugunu u
(8l¢ii vahidi N/A?) hesablamaq olar:

mo = MS . V
p=to (1+x)
Auss vo Agss Nanoborularimim magnit parametrlori-

nin - Ms maqnit doymasi, Mg, 6z-6ziine magnitlanmo,
J

C))
10)

x magnit gabiliyysti, me magnit momentinin vo u mag-
nit niifuzlugunun qiymstlorini hesablamagq olar.

Auasg iiclin T.=300K, T=4,2 K,
Ms,=0,0298872emu/g = 237,835 A/m, d = 0,268 10°°m
Vo Agug iiclin T.=685K, T=300K,
Msp=1,303emu /g=10,445-10°A/m, d = 0,268:10°m

qiymotlori (6) - (10) diisturlarinda nozars alib onlarin
qiymatlorini hesablamaq olar. Naticalor cadval 5-da
verilmisdir.

Codvael 5.
Auss va Agsg nanoborularinin magnit parametrlorinin hesablanmis qiymatlori
Ne | Nano- Magnit 0Oz-6ziind Magnit Magnit Magnit
boru doymasi maqnitlonmo momenti niifuzlugu qabiliyyati
Ms(Alm) Msp(A/m) (A mz) (N/Az) X
1 Auasg 0.0000967 0.0000965 2.8442-10°3%? 1.257-106 1.979-1020
2 Agas 0,00424533 0,00377245 1.2535-10%0 1.257-106 4,250-1071°

Optik parametrlorin qiymatlarinin hesablanmasi.

Cadval 2-ds hesablanmis qadagan olunmus zona-
nin qgiymotlorindon istifado edorok Auss vo Agss

| . .
nanoborularinin optik parametrlorini, siialanan fotonun

15

dalga uzunlugunu

A
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1,6'Eg

(11)



ARZUMAN Q. HOSONOV

fotonun ragslorinin sayimi

V= % 1/san , (12)
fotonun kiitlasini
h
m=-- kq (13)

fotonun impulsunu

h
P=7 kq-m/san (14)
hesablamaq olar. Burada ¢=3-10®m/san isigin vakuum-
da yayilma surati, h=6.6260693-10-3*C-san Plank sabi-
ti, Eq nanoborunun gadagan olunmus zonasinin qiymo-
tidir. Noticolor codval 6-da verilmisdir.

Cadval 6.

Auag va Agss nanoborulariin optik parametrlarinin hesablanmig qiymatlori

Ne | Nanoboru Siialanan Fotonun Fotonun kiitlosi Fotonun impulsu
fotonun dalga | ragslorinin say1 m (kq) p (kg-m/san)
uzunlugu v (1/san)
A (mkm)
1 Augs 0,2 1.573.1013 1.15822222-10°% 3.47466667-10"2°
2 Agas 2,6 1.164.10% 8.57134222.10°% 2.57140267-10-%8

Debay vo orimo temperaturlarin qiymotlorinin hesab-
lanmast.

Nanoborunun termodinamiki xassasini miiayyan-
logdirmak ti¢iin onun Debay vo orimo temperaturlarinin
qiymatlarini parametrlorin cadval 3 vo cadval 8- do he-
sablanmig qiymotlorindon vo asagidak: diisturlardan is-
tifado etmoklo hesablamagq olar [13, 14]:

1
h [3n (N 3
- L) vk
kplamr \ M
Burada 6, -nanoborunun Debay temperaturu, h -

Plank sabiti, h = % , kg -Bolsman sabiti, n -atomlarin

say1, p -kiitlo sixligi, M- molekulyar kiitls, 1}, -orta sos
slirati olub asagidaki diisturla hesablanir [16]:

Op (15)

Vm = E (% + #)]_1/3 m/san  (16)

burada V; vo V; miivafiq olaraq enins vo uzununa elastik
dalganin siiratlaridir. Onlar Navier tonliklarindan tapila
bilor [15]:

3K+4G

G . _
V; —\E m/san; V, = ”

Mexaniki parametrlorin vo Debay temperaturu-
nun hesablanmis giymatina gdra nanoborunun arimo
temperaturunu [16]-dos verilmis diisturdan istifads eds-
rok hesablamagq olar:

m/san. a7

6p2
T = Tonp 9.2
Db

K. (18)

m

Burada T, nanoborunun orimo temperaturu, Ty,
qizil vo ya glimiis materiallarin arimo temperaturu, 6
- nanoborunun Debay temperaturu, 6p, - qizil vo ya
giimiis materiallarin Debay temperaturudur. Naticolor
cadval 9-da verilmisdir.

Cadval 8.

Auss va Ag,g nanoborular iigiin bozi parametrlorin hesablanmis qiymatlori

Nano- | Molyar kiitlosi | Atom kiitlosi Sixlig1 Hoacmi materialin Hoacmi materialin
Ne boru M (kg/mol) m (kq) p (kg/m3) | Debay temperaturu | orimo temperaturu
bpp (K) Tmp (K)
Auss | 9454.92.10° 1.57003-10% | 53361.584 165 1337.33
2 Agss | 5177.76-10° 8.59787-10%* | 29118.441 225 1235.1
Cadval 9.

Augg vo Agas nanoborulariin Debay vo orime temperaturlarin
giymatlorinin hesablanmis qiymaotlori

Ne | Nano- Debay temperaturu Orimo temperaturu
boru 6p(K) Tin(K)
1 Ausg 1271 793,14
2 Agas 123,6 372,74
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Auss va Agss NANOBORULAR UCUN NOTiCO

Diametri 0,54 nm, uzunlugu 1,58 nm olan Aussva
Agss nanoborularinin vizual modellori qurulmus, elek-
tron qurulusu Genislonmis Hiikkel metodu ilo 6yranil-
migdir. Bu modellor asasinda kompiiter hesablamalar
aparilmigdir. Nanoborularin orbital enerjilori, ionlagma
potensiali, tam elektron enerjisinin qiymatlori, mexani-
ki, termodinamiki, elektrik, maqnit vo optik parametr-
larinin bozi qiymatlori hesablanmigdir. Naticolor gosto-
rir ki, Augg nanoborusu yumsag, elektrofil, ensiz zolaqh
yarimkegirici (Eq = 0,06515 eV) stabil material olub,
diamagnit, stialanan fotonun dalga uzunlugu
A=0.2mkm. Debay vs orims temperaturlarinin qiymat-

lori uygun olaraq 127,1 K vo 793,14K. Agss nanoboru-
su iso yumsaq, elektrofil, enli zolagh yarimkegirici
(Eqg=0,48214 eV) stabil material olub, diamaqnit, stia-
lanan fotonun dalga uzunlugu A=2.6 mkm. Debay vo
orimo temperaturlarmin qiymotlori uygun olaraq
123,6K vo 372,74K-dir. Miioyyan mexaniki xassalarina
g6ra qizil va giimiis materiallar kimi olmasina baxma-
yaraq Ausg nanoborusu adi qzil materiallardan 5 dofo,
Agasg nanoborusu iso 4 dofo mohkomdir. Termodinamiki
parametrlorin qiymotlori nanoborunun 6lgiilorinden asi-
lidir vo nanoborularin arims temperaturunun qiymatlari
qizil vo glimiis materiallarin orime temperaturlarinin
giymotlorindan xeyli kigikdir.
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Arzuman G. Gasanov

MATHEMATICAL MODELING AND THEORETICAL STUDY OF THE ELECTRONIC
STRUCTURE OF GOLD AND SILVER NANOTUBES

Visual models of Auas gold and Agas 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
Hiickel method. It was found that the Auss nanotube is a soft, electrophilic, narrow-band semiconductor (Eq = 0.06515 eV)
stable, diamagnetic material, the wavelength of the emitted photons is A = 0.2 um. Debye and melting points are 127.1 K and
793.14 K, respectively. The Agas nanotube is a soft, electrophilic, broadband, semiconductor (Eq = 0.48214 eV) stable,
diamagnetic material, the wavelength of the emitted photons is 4 =2.6 pm. Debye and melting points are 123.6 K and 372.74K,
respectively. Auass gold nanotubes are 5 times stronger than conventional gold materials, and Agas silver nanotubes are 4 times

stronger.
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MATEMATHYECKOE MOJEJINPOBAHUE U TEOPETUYECKOE UCCJIE/JOBAHUE
JIEKTPOHHOM CTPYKTYPBI 30JI0THIX 1 CEPEBPSIHBIX HAHOTPYBOK

TlocTpoeHs! BU3yaabHBIE MOENN HAHOTPYOOK 3070Ta AU 1t cepebpa Agas amamerpom 0,54 am u mummHOH 1,58 HM. Ha
OCHOBE 3THX Mojeliell ObUTH BBITOJHEHBI KOMITBIOTEPHBIE PAcyeThl JIEKTPOHHOW CTPYKTYp MO PacCIIMPEHHOMY METORYy
XIoKKens. YCTaHOBJIEHO, 4YTO HaHOTpyOka AUlsg TpencraBisier co0oif MSTKHH, 371eKTPOQUIBHBIA, Y3KOMOJIOCHBII
nosynpoBogHUKOBbIH (Eg= 0,06515 3B) crabuiibHBIi, [HaMarHATHBIA MaTepHall, JUTHHA BOJIHBI H31y4aeMbiX GotoHoB A = 0,2
MkM. Temmepatypsl [ebas u mmanenus 127,1 K u 793,14 K coorBerctBeHHo. HanotpyOka Agss - 3TO MATKHI,
ANEKTPOGUITBHBIHN, IIMPOKOMOIOCHBIH MONYIpOoBOAHUKOBBIH (Eg= 0,48214 3B) crabuibHbIi MaTepHa, THaMarHUTHBIH, JTHHA
BOJIHBI M3Iy4aeMbiX (oToHOB A = 2,6 mxM. Temneparypsr Jebast u maBnenust 123,6 K u 372,74 K coorBeTcTBeHHO. Al4g
30JI0ThIe HAHOTPYOKH B 5 pa3 MpoyHee 0OBIYHBIX 30JI0THIX MaTepHaloB, a Agss cepeOpsiHbIe HAHOTPYOKH - B 4 pasa IpovHee.

Qabul olunma tarixi: 05.04.2021
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