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Metal oksid nanohissociklarinin mexaniki xassolari onlarin vizual modellari asasinda
geyri-empirik va Genislonmiy Hukkel metodlar: tatbiq ethokla Oyranilmisdir. Hesablamalar:n
naticalari gostarir ki, 6lgllari ~1 nm tartibinds olan metal oksidi nanohisssciklarin mexaniki
xassolari, togriban hacmi metal oksid materiallar:n mexaniki xassolari kimidir.

Acar sdzlar: Nanohissacik, riyazi model, kvantmexaniki metod.

Aluminium oksid, titan oksid, domir oksid, silisum dioksid vo sirko-
nium dioksid tarkibli nanohissaciklarin mexaniki xassslorinin kvant mexanika-
st metodlart ilo Gyranilmasinin boyik shomiyyati vardir. isda altiminium, titan,
domir, silisium va sirkonium oksid nanohissociklarinin mexaniki parametrlori-
nin - sortlik amsalinin, Y ung, stirdisma, hacmi vo méhkamlik modullarinin gey-
ri-empirik vo Genislonmis Hukkel metodlar: tatbig etmoklo hesablanmasina ba-
xilmigdir. MO LCAO yaxinlasmasina asason nanohissociyin U; molekulyar or-
bitallart bu nanohissocikdoki atomlarin segilon atom orbitallarinin xatti kom-
binasiyasi soklinds axtarilmigdir:

U; = 23=1 Cqi " Xq (1)

Burada y,- atom orbitallaridir vo malum hesab olunur. m - bazis funksiyalar
kimi secilon atom orbitallarinin sayidir, ¢4;- namoalum omsallarinin giymotlori
molekulyar orbitallar metodunun

Zq(Hpq - giSpq) Cqi =0 2)

tonliklori holl olunaraq tapilir. Hy,, effektiv Hamilton operatorunun matris ele-
mentlori, S,, Ortmo integrallandir. Hesablamalar eksponensial xarakterli
Qauss funksiyalar1 bazisinds aparilmisdir [1, 2].
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Xq = Xnm (W, 709)

Y2
3 22n(n'__1)! (2#)2n+1 et r?
| @n-=1) T e

Yim(09) 3)
Ym(ffp)
=7 Pyjm|(cos)e™ 4

Pyjm|(cos8) — birlosmis normallanmis Lejandr funksiyasidir [3]. u —variasiya pa-
rametridir va enerjinin minimumluqg sortindon tapilir. r6¢ — elektronlarin sferik
koordinatlaridir. (2) tonliklari hall olunaraq geyd olunan nanohissaciklarin &;0rbital
enerjilarin giymatlori tapilmis [12-15] va onlarin asasinda nanohissociklorin bir
sira xassoloari tadqig olunmusdur.

Nanohissociyin elektronlart an asagi enerji soviyyasindon baslayaraq
iki-iki saviyyalordoa yerlosdirilir vo elektronlar torafindon tutulmus on yuxari

Evomo VO oN asag1 bos & molekulyar orbitallara uygun enerjilor mioyyan

LUMO
olunur. Nanohissociyin ionlasma potensiali [1] I, = - &,5,o. dadagan olunmus

zonanin eni E, =€ —€ tam elektron enerjisi E,, = Y&, i —

ya gOra com elektronlar olan molekulyar orbitallar Uizrs aparilir vo nanohis-
sociyin stabilliyi AE = E ->'E, kimi hesablana biler. E, bu nanohissaciyo
A

HOMO !

daxil olan atomun sorbost halda tam elektron enerjiloridir. AE > Ooldugda
material geyri-stabil, AE <0 oldugda material stabil hesab olunur.

Nanohissociyin mexaniki xassolorinin dyronilmesinds Yung vo moh-
komlik modullarinin giymatlarinin hesablanmas: vacib moasosladir. Yung modu-
[unun giymatini

V=2 (5)

dusturu vasitasilo hesablamaqg olar. Burada Y - Yung modulu, F — nanohis-
saciyi parcalamag Ucln quvvanin giymati olub F = % dusturu ilo hesablanr,

2
S=n- (g) nanohissaciyin en kasiyinin sahoesidir , E, — nanohissociyi rabito
enerjisinin giymoti olub E;, = |AE| diUsturuilo ifads olunur, r - atomlar arast
rabitonin uzunlugudur vo atomlarin dekart koordinatlar: osasinda tapilir.
Nanohissaciyin k sartlik omsalimn [11], G sUrismo, K hocmi elastiki
vo HN mohkamlik modullarinin giymetlarinin hesablamasi Uglin iso [2, 6-10] -
do verilon
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k=28 =" =—Y _ HN=G-A-e BT (6
D 2-(1+v) 3-(1-2v)

dusturlarindan istifado etmok olar. Burada v Puasson amsali [6], nanohisso-

ciklor Ugln miayyan tocriibi faktlar osasinda toyin olunur. Metal oksid nano-

hissociklor Ggln A komiyyatinin giymoti A = 0.0807 vo B eksponensial pa-

rametrinin giymoti iso B=2.204- 10731/K , T = 300°K.

Kvantmexaniki komputer hesablamalari
Qurulmus vizua modellar (sokil 1-5) asasinda
(Al,0)¢, (Ti0,)e, (Fe304)4,(Si0,)6 Vo (Zr0,)e Uclin energetik parametr-
larinin giymeotlori komputerds hesablanmigdir [12-15]. Noticalor codval 1-do
verilmigdir.

Codval 1
(A120)6, (Ti02)6, (Fe304_)4,, (SiOZ)G Va (ZT02)6 ugun enefgetlk
parametr larinin komputer da hesablanmis giymatlari

N [Nano- Kvantmexaniki eV
hissocik | metod fvowo | Fumo | E@w) 188 1,00 1E,EV
1 | (Al,0)4 |Genislonmis -7.790344 |-7.572039 |-44.677468 -0,645 |7.79 0.218
Hikkel
2 | (Ti0,)e |Qeyri-empirik  |-2.199590 |1.027713 |-5926.0243825 |-4.777 |2.20 3.227(3.3)
3 Genislonmis
(Fe30,), | Hikkel -11.07594 |-10.802278 |-404.9349487 |-0,514 |11.08 0.274
4 | (Si0,)e |Qeyri-empirik  |-7.440391 |5.449863 |-2600.645508 |-4.113 |7.44 12.890
5 | (Zr0,) | Qeyri-empirik  |-6.538526 |3.105533 |-32876.58817 |[-7.393 |6.54 9.644

Codval 1-doki giymeatlors asason (Al,0)¢, (Ti04)e, (Fe30,)4, (Si05)6
Vo (Zr0,) nanohissaciklorinin mexaniki parametrlorinin - k sartlik amsalinin
[11], Y Yunq, G slrismo, K hacmi elastiki vo HN mohkamlik modullarimn [2,
5 - 7] giymatlorini hesablamaq olar. Bunun c¢tn har bir nanohissacik Uctn
cadval 2-do verilmis rabito enerjisinin E, = |AE|, atomlar arasi rabito uzun-
lugunun r, olcisiini D, en kasiyinin sahasini S, parcalama quvvasini F vo
Puasson amsalinin v giymeatlarini (5) - (6) dusturlarinda nozars alib hesablamaqg
olar. Naticalor codval 3-do verilmisdir. M6tarizo daxilinds verilmis giymotlor
homin kamiyyatlorin digor Usullar hesablanmis giymotloridir. Brijesh K.Pandey
vo Ratan L.Jaiswal torofindon verilmis metodika[8] ilo ixtiyari ol¢uli (D)
nanohissocik tglin mexaniki parametrlarinin giymoylarini hesablamag mimkin
deyildir.
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Codval 2

(Al,0)6, (Ti03)6, (Fe304)4, (Si02)6 Va (ZT0,)¢
dcin bazi kamiyyatlarin komputer da hesablanmis giymatlari

N-si | Nano-
hissacik

E, r D S F v
0D (m) (m) (m?) (N)

(AL0)6

2.807 - 10718 | 0.214-107° 1.11-107° 9.677-107*° | 1.315-107% 0.27

(Ti0,), |1.984 - 107'7 | 0.174-107° | 0.92-107° 6.648-107'7 | 1.195-1077 0.35

1.984 -107%7 | 0.190 -107°| 1.44-107° 5.807-107* | 1.182-1078 0.336

(85i05)4 1.791-107%7 | 0.186-107? | 0.854-107° | 5.728-107%° | 9.629-107® 0.26

1
2
3 (Fe304)4
4
5

(Zr0,), | 3219-1077 [0219-10° | 1.100-107° [ 9503-107" | 2.499-107 | 0.19
Codval 3
(AL;0)¢, (Ti03)6, (Fe304)4, (Si03)6 Vo (Z103 )g
dcuin mexaniki parametrlarinin hesablanmis giymatlori

Ne sira Nano- Sartlik Surigma | Hacmi elastiki Yunq Mohkomlik
ndmrasi | hissocik | amsali k | modulu G modul K moduluY | modulu HN

N/m (GPa) (GPa) (GPa) (GPa)

1 (Al,0)q 11.85 5.35 9.849 13.59 0.223

2 (Ti0,)e | 129.93 66.60 199.8 179.8 2.774

3 (Fe;0,), | 1354 7.42 20.14 19.82 0.310

4 (5i0,)¢ 112.75 66.7 116.7 168.1 2.779

5 (Zr0,)e | 133.819 65.09 83.22 154.9 2.712

(171-186)

NOTICO

Aliminium oksid, titan oksid, domir oksid, silisium dioksid va sirko-
nium dioksid nanohissaciklorinin mexaniki xassalari geyri-empirik va genislon-
mis Hikkel metodlar istifads etmaklo dyranilmisdir. Hesablamalarin noticalori
gostarir ki, élcllUlari ~1 nm tartibinds olan metal oksid nanohissociklarin me-
xaniki xassolari, togribon hacmi metal oksid materiallarin mexaniki xassolori
Kimidir.

vl

a) b) c)
Sak. 1. (Al,0)¢ nanohissaciyinin vizual modellori
(a - xatla, Xatt vo kiralarlo, ¢c- kiralarlo gostorilib)
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a) b) c)
Sak. 2. (Ti0,), nanohissociyinin vizual modellori
(a - xatla, xatt vo kiralarlo, ¢c- kiiralarlo gostarilib)

a) b) c)

Sok. 3. (Fe;0,)nanohissaciyinin vizual modellori
(a - xatla, xatt va kiralarla, c- kiiralarlo gostarilib)

_:':::';__. &Tﬁ %

a) c)
Sak. 4. (Si0,)gnanohissociyinin vizual modellari
(a - xatlo, xatt vo kiralarla, c- kiralorlo gostorilib)
e PA?;\'
A = o g . ‘ .-_.CI
a) b) c)

Sok. 5. (Zr0, )4 nanohissaciyinin vizual modellori
(a - xatlo, xatt vo kiiralarlo, ¢- kiiralorlo gostorilib)
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W3YUYEHUE MEXAHUYECKHUX CBOMCTB HEKOTOPBIX METAJI
CVJI®U]] COAEPKAIMIT HAHOYACTHI]
C KBAHTOBOMEXAHMYECKAMHU METOJAMM

AT'TACAHOB
PE3IOME

MexaHW4YecKHe CBOHCTBa HAHOYACTHI] aTMIMUHUM OKCHJ|, THTAH OKCHI, PeppyM OKCH]I,
CHJINCHUYM JHOKCHJ U CUPKOHHYM JIHOKCHIA OBUIM W3y4eHBI C HCITOJIb30BAaHHEM, HEIMIIPHU-
YEeCKHI U PacHIMPeHHOr0 MeToja XBIOKKeIs. PacueThl IPOBOAMINCE HA OCHOBE BH3YallbHBIX
MOJIETISIX 9THX HAHOYACTHUII. Pe3yIbTaThl MOKA3bIBAIOT, YTO MEXaHUYECKUE CBOMCTBA MENKHX (~
1 HM) MeTal OKCHJI HAaHOYACTHI[ IIOYTH COBIIAJAIOT ¢ MEXAaHHMYECKMMHU CBOMCTBAMH METayll
OKCHT MaTEPHAJIOB.

KaroueBble cj0Ba: HAHOYACTHUIIEI, MaTeMaTHISCKass MOJEIb, KBAHTOBOMEXaHUMICCKUI
MCTO
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STUDING MECHANICAL PROPERTIES SOME METAL OKSIDE CONTAINING
NANOPARTICLES BY QUANTUM METHODS

A.G.GASANOV
SUMMARY
Mechanical properties of aliminum okside, titanium diokside, ferrium okside, silisium
diokside and sirconium diokside have been studied using the non empirical and the Extended
Hukkel methods. The calculations was curried out on the base visual models of these
nanoparticles. The results show that the mechanical properties of smal (~ 1 nm) metal okside
nanoparticles are the same as the mechanical properties of bulk metal okside materials.

Key words: Nanoparticles, mathematical model, quantum mechanical method.
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