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Bu todgiqgatda funksional sixliq nezeriyyssi (DFT) cargivesinds (17,0) tipli zigzaq tokdivarli karbon nanoborularinin
(SWCNT) elektron va magnit xassalori sistemli sokilds aragdirilmigdir. 9sas mogqsad nanoborularin tomiz vo Vanadium (V)
atomu ilo asqarlanmug strukturlarinin elektron zona qurulusu, hal sixligi (DOS), Fermi soviyyssi Vo maqnit davraniglarinin
mugayisali tohlilidir. Qatqisiz (17,0) xiralliga malik karbon nanoborulari yarimkegirici xasso géstorir vo gadagan zolaginin eni
0.53 eV-dur. Lakin Vanadiumla agqarlama naticasinds bu enerji boslugu tamamils aradan qalxmis vo sistem metal davranig
nlimayis etdirmigdir. DFT analizlori gdstormisdir ki, Vanadiumun 3d orbitallari karbonun 2p orbitallar1 ilo hibridlogorok Fermi
Soviyyesi yaxinliginda yeni enerji saviyyslori yaradir. Bu da nanoborunun elektron kegiriciliyini artirir vo yarimkegirici-metal
kegido sabab olur. Bundan slavs, Vanadium ilo asqarlama nanoboruda maqnit momentin yaranmasina sobab olmus vo sistemds
spin asimmetriyast miisahido edilmisdir. Maqnit momenti 0.881us giymat aldigi miioyyon edilmisdir. Noticalor gdstorir ki,
Vanadium ils agqarlama nanoborularin elektron va magnit xassalarinds doayisikliklars sabsb olur vo onlari nanoelektronika,

spintronika vo sensor texnologiyalar1 iigiin potensial namizod materiallara cevirir.
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Karbon nanoborular (Carbon Nanotubes, CNT)
son illords nanomateriallar sahasinds an ¢ox tadqiqg olu-
nan strukturlardan biridir. Onlarin unikal mexaniki,
elektrik vo istilik xdsusiyystlori bu materiallar1 nano-
elektronika, spintronika va sensor texnologiyalart kimi
muxtalif totbig sahslori Ggiin perspektivli edir [1-3].
Xususils tokdivarli karbon nanoborular (Single-Walled
Carbon Nanotubes, SWCNT) bir 6lguli kvant sistem-
lori kimi maraqli elektron vo magnit xassslori niimayis
etdirirlor [4].

CNT-larin elektron xususiyystlori asason onlarin
xiralliq indekslarindan (n, m) asilidir. Moasslon, zigzaq
tipli (n, 0) nanoborular misyyan n giymotlorinds ya-
rimkegirici, digarlorinds iso metal davranig gostora bilir
[5]. Bununla yanasi, torkiba 3d ke¢id metallarinin (mo-
salon, Fe, Co, Ni, V vo s.) daxil edilmosi CNT-lorin
elektron strukturlarinda shamiyyastli doyisikliklor yara-
da bilar. Belo agqarlama prosesi nanoborularin kegiri-
cilik va magqnit davraniglarin1 tanzimlamoays imkan ve-
rir vo bu da onlarin spin-elektronika tatbiglori ti¢tin mu-
hiim shomiyyat kash edir [6-8].

Vanadium (V) elementi, 3d orbitallarinin yiiksok
lokallagmasi vo karbonun 2p orbitallari ilo glicli hib-
ridlasmo gabiliyyati sobabindon nanoborularin elektron
sixhigina va magnit xassalorine tasir gdstors bilocak ef-
fektiv asqar kimi gobul edilir [9]. ©vvalki tadgigatlarda
gostorilmisdir ki, kegid metallarinin CNT strukturlarina
daxil edilmasi enerji boslugunu azalda, hotta bazi hal-
larda tamamils aradan qaldira bilar, naticods yarimke-
cirici-metal kegidi bag verir [10-12].

Bu tadqiqatda funksional sixliq nazariyyssi (DFT)
tsulu ila (17,0) tipli SWCNT-nin tamiz vo Vanadium
(V) atomu ilo agqarlanmig formalarinin elektron vo
maqnit xassalori sistematik sokildo aragdirilmigdir. Go-
lacokds bu ciir nanoboru sistemlorinin daha genis
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miqyash analizlori Ggun DFT naticalorinin magin Oy-
ranmo modellari ilo birlogdirilmosi, daha somarsli nati-
calor vers bilor [13]. Magsod Vanadiumun CNT-nin
enerji zona qurulusu, hal sixlig1 (DOS), Fermi saviy-
yasi Vo magnit momenti Gizorinds tosirini 6yronmok vo
bu dayisikliklarin potensial texnoloji tatbiglorini qiy-
motlondirmoakdir.

Simulyasiya metodu

Bu todgigatda (17,0) tipli zigzaq tokdivarli karbon
nanoborularin (SWCNT) hom tomiz, hom ds vanadium
(V) atomu ils agqarlanmig formalarinin elektron xiisu-
siyyatlori funksional sixliq nazariyyasi (DFT) gargive-
sindo Oyronilmigdir. CNT strukturlarinin diametri
10.57 A, elementar 6zoyin hocmi iso 2317.52 As-dir.
Asgarlama prosesinds V atomunu nanoborunun gafasi-
no yerlogdirilorok sistemo maqnit xdsusiyysti gazan-
dirilmisdir.

Hesablamalar Quantum Atomistix Tool Kit
(ATK, versiya 2023.09-V) programinda Lokal Spin
Sixhig1 Yanasmast (LSDA) osasinda aparilmigdir. fon-
elektron qarsiligh tasirlori normaqoruyan Fritz-Haber
Institutu psevdopotensiali, miibadilo vo Kkorelasiya
funksionallar1 iso Perdew-Zunger sxemi ilo tohlil
olunmusdur. Hesablamalarda atom orbitallarin xotti
kombinasiyast ilo genislondirilmis Kohn-Sham dalga
funksiyalar istifads edilmisdir.

Elektonlarin kinetik enerjisi tomiz sistemlor U¢lin
75 Ha, V-asqarlanmis nanoborular tGi¢iin 100 Ha gsbul
edilmigdir. Strukturun hondssi optimallagdirilmas: za-
man1 qitvva Va gorginlik tenzorlart iigiin yaxmlagsma
kriteriyalar1 0.001 eV/A va 0.001 eV/A3 olaraq toyin
edilmisdir. Tors fozada integrasiya k-ndqto olmagla
1x1x5 Monkhorst-Pack gridi ils icra edilmis, elektron
temperaturu 300 K segilmisdir.
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Asqarlanma karbon atomlarinin brinin Vanadium
atomu ilo avazlonmasi (substitutional doping) ilo ha-
yata kegirilmigdir. V atomlarmin spin istigamatlori
(spin-yuxar1 va spin-asagi) sistemin magnit xassasini
muoyyonlogdirmisdir. Hibrid HSE06 funksionali da test
edilss do, yilksok hesablama vaxti Sabobindan asas ana-
lizlor LSDA gargivasinds aparilmigdir.

Natica va muzakiralor

Bu igds funksional sixliq nazariyyssi (DFT) me-
todu ils (17,0) xiralliga malik tokdivarli karbon nano-
borularin (SWCNT) elektron vo magnit xassalori tohlil
edilmis, xiisusilo Vanadium (V) atomu ilo agqarlanma-
nin bu xassaloro tosiri aragdirilmigdir. Simulyasiyalar
naticasindo asqgarlama prosesinin hom elektron zona
strukturlarinda, hom do magqnit davraniglarda shomiy-
yatli dayisikliklore ssbab oldugu miioyyan edilmisdir.

Qatqisiz (17,0) CNT strukturu yarimkegirici xa-
rakter niimayis etdirarak, 0.53 eV-lik qadagan zolagina

Enerji (eV)

malik olmusdur. Bu notico CNT-larin kvant mahdud-
lagdirilmis sistemlords elektronlarin davranigina uygun
galdiyini gostormisdir. Hal sixligi1 (DOS) va zonalarin
struktur tohlili do bu sistemi zoif kegiriciliklo xarakteri-
zo etmisdir. Lakin Vanadium atomunun struktura daxil
edilmasi bu balans1 pozmus vo nanoborunun yarimke-
cirici xassosini metal davranisla ovoz etmisdir. DFT
analizlori gostormisdir ki, Vanadiumun 3d orbitallar
karbonun 2p orbitallar1 ils hibridlagorak Fermi saviyyo-
si yaxinliginda yeni lokal enerji saviyyslori formalag-
dirir. Bu hallar nanoborunun elektron kegiriciliyini ar-
tiraraq qadagan zolagini tamamils aradan qaldirmisdir.

Sakil 1-ds (17,0) xiralliga malik tokdivarli karbon
nanoborularin Vanadium atomu ilo agqarlanmadan ov-
val va sonra hesablanmis enerji zona quruluslari tagqdim
olunmusdur. Bu naticalor funksional sixliq nazariyyasi
(DFT) gorgivasinds aparilan hesablamalara osaslanir.

Sakil 2-ds 68 atomdan ibarst tokdivarli (17,0) kar-
bon nanoborusunun yuxaridan goriiniisii taqdim olun-
musdur.

V ila asgarlanmis (17,0) KNB-nun zona qurulusu

—
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Sakil 1. Qatqisiz vo Vanadium ilo agqarlanmis (17,0) karbon nanoborusunun zona qurulusu.

Sakil 2. 68 atomdan ibarst tokdivarli (17,0) karbon nanoborusunun yuxaridan gériiniisti.

Sakil 3-da gatqisiz vo Vanadium ila agqarlanmis
(17,0) tokdivarli karbon nanoborularmmn funksional
sixlig nazariyyssi (DFT) asasinda hesablanmig tam hal
sixligr (TDOS) verilmigdir. Sol grafikde Fermi saviy-

yasinds hal sixhig: sifir oldugu tgiin sistem yarimke-
cirici, sag qrafikdo isa Fermi saviyyssinds six hallar
movcud oldugu tgiin sistem metal va magnit xassali
material Kimi xarakterizs olunur.
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Sokil 3. Qatqisiz va Vanadium ils agqarlanmis (17,0) tokdivarli KNB-nun (SWCNT) tomal prinsiplar ssasinda

hesablanmis tam hal sixlig1.
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Sakil 4. Vanadium ilo asqarlanmus (17,0) KNB-nun Vanadiumun d va Karbonun p hal sixligi.
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Sakil 5. Vanadium ils agqarlanmis (17,0) tokdivarli karbon nanoborunun (SWCNT) spin-yuxari Vo spin-agagi hallar Gizro

enerji zona quruluslari.

Sakil 4-ds (sol grafik) Vanadium atomunun 3d
elektronlarinin enerji paylanmasi tasvir olunub. Goriin-
diyu kimi, Fermi saviyyasina yaxin (0 eV atrafinda)
gucli piklor méveuddur. Bu, V atomunun d-orbitallari-
nin aktiv hibridlasmods istirak etdiyini gostorir. Piklo-
rin spin-yuxari vo spin-asagi oxlari {izra asimmetrik
paylanmasi sistemdo maqnit momentin formalasdigini
sUbut edir. Sag qrafikds iso Vanadiumun agqarlanmasi
naticasinds karbon atomlarmin 2p orbitallarinda da do-
yisiklik miisahids olunur. Fermi saviyyasi yaxiliginda
Karbon p-hallar1 aktivlagir. Bu hallar Vanadiumun d-
orbitallar ilo hibridlosmonin naticasi olaraq yaranir vo
elektron kegiriciliyin artmasina sobab olur.

Muhiim naticalordan biri do Vanadium agqar-
lamasi naticasinds sistemds magnit momentin yaran-
mas1 olmusdur. Hesablamalar gostormisdir ki, bu struk-
tur 0.881 g magnit momenti ilo spin asimmetrik bir

sistem kimi ¢ixis edir. Bu, Vanadium atomunun spin-
yuxart Vo Spin- asag1 hallar1 arasinda enerji forglori ya-
ratmasi vo bu farglarin nanoborunun magnit strukturu-
na tasiri ilo baglidir. DOS tahlili do spin-yuxari va spin-
asag1 kanallarinda geyri-simmetrik piklorin mévcudlu-
gunu gostormis, bu da sistemin ferromaqnit xarakterini
siibut etmisdir.

Bu naticalor nanoboru strukturlariin sadoco pas-
siv yarimkegirici sistemlor olmadigini, kimyavi asqar-
lama vasitasilo onlarin elektron vo magnit xassalorinin
tonzimlano bildiyini tosdiq edir. Xususilo nanoelektro-
nika, magnit sensor texnologiyalar1 vo spintronika sa-
hosinds bu tip materiallarin totbiq imkanlarini artirir.
Vanadium agqarlamasi nanoboru strukturlarma funk-
sional imkanlar qazandiraraq onlar1 ¢oxfunksiyali na-
nomateriallara gevirir.



X.0. HOSONOVA, V.N. COFOROVA, N.A. OLIYEVA

Beloliklo, aparilan DFT oasasli simulyasiyalar kar-
bon asasli nanoboru strukturlarinin miithondislik va tex-
noloji baximdan yeni istigamotlora yonoldilo bilacayini
gostarir. Nanotexnologiya sahasindo galocok cihaz di-
zayni Uiglin bu noticalor yeni elmi vo praktiki yanagma-
lara zomin yaradir.

Natica

Bu tadgigatda funksional sixliq nazariyyssi (DFT)
cargivasinds (17,0) tokdivarli karbon nanoborularin
(KNB) elektron vo magnit xususiyyatlori sistemli go-
kildo aragdirilmigdir. Aparilan hesablamalar nanoboru-
nun ham qatqisiz, hom do Vanadium (V) ilo agqar-
lanmis formalari ii¢iin enerji zona strukturu, hal sixlig1
(DOS), Fermi saviyyasi Vo maqnit davranigini ohats et-
misdir.

Qatqisiz (17,0) karbon nanoborunun yarimkegiri-
ci xaraktero malik oldugu vo 0.53 eV enerji bosluguna
sahib oldugu miioyyon edilmisdir. Vanadium asqarla-
mas1 noticasindo bu enerji boslugu tamamilo aradan

galxmus, yeni elektron hallar1 yaranmis vo sistem metal
davranig sargilomigdir. Bu dayisiklik Vanadiumun 3d
orbitallarinin karbonun 2p orbitallar1 ilo hibridlogmasi
noticosindo Fermi soviyyasi yaxmliginda yeni enerji
hallarinin yaranmast ils izah olunur.

Olavs olaraq, Vanadium atomlarinin spin asim-
metrik yerlasmasi naticasinds nanoboruda magnit mo-
ment yaranmig vo sistem ferromaqnit davranig gostor-
migdir. Hesablamalara gdre nanoborunun magnit mo-
menti 0.881 ug toskil etmisdir ki, bu da nanoborunun
spintron cihazlarda istifado {iglin potensial dasidigini
gostorir.

Umumilikda, naticaler gostorir ki, Vanadium as-
garlamasi nanoborunun elektron zona strukturunu de-
yisdirarak yarimkegirici-metal kegido vo magnitlogma-
ya sobab olur. Bu iss tokdivarli karbon nanoborularini
galocokda nanoelektronika, spintronika ve sensor tex-
nologiyalari tigiin funksional va tanzimlons bilon ma-
teriallar kimi togqdim edir.
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Kh.A. Hasanova, V.N. Jafarova, N.A. Aliyeva

EFFECT OF VANADIUM DOPING ON THE ELECTRONIC AND MAGNETIC STRUCTURE OF
(17,0) CARBON NANOTUBES: DFT- LSDA STUDY

In this study, within the framework of Density Functional Theory (DFT), the electronic and magnetic properties of zigzag
(17,0) single-walled carbon nanotubes (SWCNTSs) were systematically investigated. The main objective was to comparatively
analyze the electronic band structure, density of states (DOS), Fermi level, and magnetic behavior of pristine and Vanadium
(V)-doped nanotubes. Pristine (17,0) nanotubes exhibit semiconducting characteristics with a band gap of 0.53 eV. However,
upon Vanadium doping, this band gap completely disappeared, and the system exhibited metallic behavior. DFT analyses
revealed that the 3d orbitals of Vanadium hybridize with the 2p orbitals of carbon, forming new energy levels near the Fermi
level. This enhances the electrical conductivity of the nanotube and leads to a semiconductor-to-metal transition. In addition,
Vanadium doping induced a magnetic moment in the nanotube, and spin asymmetry was observed in the system. The magnetic
moment was determined to be 0.881 uB. The results indicate that Vanadium doping significantly alters the electronic and
magnetic structures of nanotubes, making them potential candidate materials for nanoelectronics, spintronics, and sensor

technologies.
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