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Metal oksid nanohiss cikl rinin mexaniki xass l ri onlar n vizual modell ri sas nda 

qeyri-empirik v  Geni l nmi  Hükkel metodlar  t tbiq etm kl  öyr nilmi dir. Hesablamalar n 
n tic l ri göst rir ki, ölçül ri  t rtibind  olan metal oksidi nanohiss cikl rin mexaniki 
xass l ri, t qrib n h cmi metal oksid materiallar n mexaniki xass l ri kimidir. 

 
Açar sözl r: Nanohiss cik, riyazi model, kvantmexaniki metod.  

 
Alüminium oksid, titan oksid, d mir oksid, silisium dioksid v  sirko-

nium dioksid t rkibli nanohiss cikl rin mexaniki xass l rinin kvant mexanika-
s  metodlar  il  öyr nilm sinin böyük h miyy ti vard r. d  alüminium, titan, 
d mir, silisium v  sirkonium oksid nanohiss cikl rinin mexaniki parametrl ri-
nin - s rtlik msal n n, Yunq, sürü m , h cmi v  möhk mlik modullar n n qey-
ri-empirik v  Geni l nmi  Hükkel metodlar  t tbiq etm kl  hesablanmas na ba-
x lm d r. MO LCAO yax nla mas na sas n nanohiss ciyin  molekulyar or-
bitallar  bu nanohiss cikd ki atomlar n seçil n atom orbitallar n n x tti kom-
binasiyas  klind  axtar lm d r: 

        (1) 
 
Burada - atom orbitallar d r v  m lum hesab olunur.  - bazis funksiyalar  
kimi seçil n atom orbitallar n n say d r, - nam lum msallar n n qiym tl ri 
molekulyar orbitallar metodunun  

       (2) 
 
t nlikl ri h ll olunaraq tap l r.  effektiv Hamilton operatorunun matris ele-
mentl ri,  örtm  inteqrallar d r. Hesablamalar eksponensial xarakterli  
Qauss funksiyalar  bazisind  apar lm d r [1, 2]. 
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 – birl mi  normallanm  Lejandr funksiyas d r [3].  –variasiya pa-

rametridir v  enerjinin minimumluq rtind n tap l r.  – elektronlar n sferik 
koordinatlar d r. (2) t nlikl ri h ll olunaraq qeyd olunan nanohiss cikl rin orbital 
enerjil rin qiym tl ri tap lm  [12-15] v  onlar n sas nda nanohiss cikl rin bir 
s ra xass l ri t dqiq olunmu dur.   

Nanohiss ciyin elektronlar  n a a  enerji s viyy sind n ba layaraq 
iki-iki s viyy l rd  yerl dirilir v  elektronlar t r find n tutulmu  n yuxar  

HOMO  v  n a a  bo LUMO  molekulyar orbitallara uy un enerjil r mü yy n 
olunur. Nanohiss ciyin ionla ma potensial  [1]  = - HOMO ,  qada an olunmu  
zonan n eni 

HOMOLUMOgE , tam elektron enerjisi 
ö ü v  nanohis-

s ciyin stabilliyi 
A

Anh EEE kimi hesablana bil r. AE  bu nanohiss ciy  

daxil olan atomun s rb st halda tam elektron enerjil ridir. 0E olduqda 
material qeyri-stabil, 0E  olduqda material stabil hesab olunur.  

Nanohiss ciyin mexaniki xass l rinin öyr nilm sind  Yunq v  möh-
k mlik modullar n n qiym tl rinin hesablanmas  vacib m s l dir. Yunq modu-
lunun qiym tini 

        (5) 
 
düsturu vasit sil  hesablamaq olar. Burada  - Yunq modulu,  – nanohis-
s ciyi parçalamaq üçün qüvv nin qiym ti olub  düsturu il  hesablan r,  

 nanohiss ciyin en k siyinin sah sidir ,   nanohiss ciyi rabit  
enerjisinin qiym ti olub  düsturu il   ifad  olunur,  - atomlar aras  
rabit nin uzunlu udur v  atomlar n dekart koordinatlar  sas nda tap l r. 

Nanohiss ciyin k s rtlik msal n n [11],  sürü m ,  h cmi elastiki 
v   möhk mlik modullar n n qiym tl rinin hesablamas  üçün is   [2, 6-10] -
d  veril n 
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 (6) 
düsturlar ndan istifad  etm k olar. Burada  Puasson msal  [6], nanohiss -
cikl r üçün mü yy n t crübi faktlar sas nda t yin olunur. Metal oksid nano-
hiss cikl r üçün A k miyy tinin qiym ti A = 0.0807 v  B eksponensial pa-
rametrinin qiym ti is   B= 2.204  ,  T = .  
 

Kvantmexaniki kompüter hesablamalar  
Qurulmu  vizual modell r ( kil 1-5) sas nda 

v   üçün energetik parametr-
l rinin qiym tl ri kompüterd  hesablanm d r [12-15]. N tic l r c dv l 1-d   
verilmi dir. 

 
C dv l 1 

  v     üçün  energetik 
parametrl rinin kompüterd  hesablanm  qiym tl ri 

N Nano-
hiss cik 

Kvantmexaniki 
metod HOMO  LUMO  E (a.v.) E  

( a.v.) pI (eV) gE (eV) 

1  Geni l nmi  
Hükkel  

-7.790344 -7.572039 -44.677468 -0,645 7.79 0.218 

2  Qeyri-empirik -2.199590 1.027713 -5926.0243825  -4.777 2.20 3.227(3.3) 
3 

 
Geni l nmi  
Hükkel  -11.07594 -10.802278 -404.9349487 -0,514 11.08 0.274 

4  Qeyri-empirik -7.440391 5.449863 -2600.645508 -4.113 7.44 12.890 
5  Qeyri-empirik -6.538526 3.105533 -32876.58817 -7.393 6.54 9.644 

 
 C dv l 1-d ki qiym tl r  sas n  
v   nanohiss cikl rinin mexaniki parametrl rinin - k s rtlik msal n n 
[11], Y Yunq, G sürü m ,  h cmi elastiki v   möhk mlik modullar n n [2, 
5 - 7] qiym tl rini hesablamaq olar. Bunun üçün h r bir nanohiss cik üçün 
c dv l 2-d  verilmi  rabit  enerjisinin , atomlar aras  rabit  uzun-
lu unun , ölçüsünü , en k siyinin sah sini , parçalama qüvv sini  v  
Puasson msal n n  qiym tl rini (5) - (6) düsturlar nda n z r  al b hesablamaq 
olar. N tic l r c dv l 3-d  verilmi dir. Möt riz  daxilind  verilmi  qiym tl r 
h min k miyy tl rin dig r üsullar hesablanm  qiym tl ridir. Brijesh K.Pandey 
v  Ratan L.Jaiswal t r find n verilmi  metodika[8] il  ixtiyari ölçülü (D) 
nanohiss cik üçün mexaniki parametrl rinin qiym yl rini hesablamaq mümkün 
deyildir. 
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C dv l 2 

  v     
üçün  b zi k miyy tl rin kompüterd  hesablanm  qiym tl ri 

N-si Nano-
hiss cik 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 

1        

2        

3        

4        

5     9.503    

 
C dv l 3  

 v     
üçün mexaniki parametrl rinin hesablanm  qiym tl ri 

 s ra 
nömr si 

Nano-
hiss cik 

S rtlik 
msal   
N/m 

Sürü m  
modulu   

(GP ) 

H cmi elastiki 
modul  

(GP ) 

Yunq 
modulu  

(GP ) 

Möhk mlik 
modulu  

(GP ) 
1       
2  129.93 66.60 199.8 179.8 2.774 
3  13.54 7.42 20.14 19.82 0.310 
4  112.75  116.7  2.779 
5  133.819 65.09 83.22 154.9  

( 171-186) 
2.712 

 
N T C  

 Alüminium oksid, titan oksid, d mir oksid, silisium dioksid v  sirko-
nium dioksid nanohiss cikl rinin mexaniki xass l ri qeyri-empirik v  geni l n-
mi  Hükkel metodlar  istifad  etm kl  öyr nilmi dir. Hesablamalar n n tic l ri 
göst rir ki, ölçülül ri t rtibind  olan metal oksid nanohiss cikl rin me-
xaniki xass l ri, t qrib n h cmi metal oksid materiallar n mexaniki xass l ri 
kimidir.  
 

 

a)                                     b)                                          c) 
k. 1. nanohiss ciyinin vizual modell ri 

       (a - x tl , x tt v  kür l rl , c- kür l rl  göst rilib) 
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a)                                 b)                                          c) 
k. 2. nanohiss ciyinin vizual modell ri 

(a - x tl , x tt v  kür l rl , c- kür l rl  göst rilib) 
 

         
a)                                       b)                                        c) 

k. 3. nanohiss ciyinin vizual modell ri  
        (a - x tl , x tt v  kür l rl , c- kür l rl  göst rilib) 

 

 
 

 

a) b) c) 
k. 4. nanohiss ciyinin vizual modell ri  

(a - x tl , x tt v  kür l rl , c- kür l rl  göst rilib) 

   
a) b) c) 

k. 5.   nanohiss ciyinin vizual modell ri  
(a - x tl , x tt v  kür l rl , c- kür l rl  göst rilib) 
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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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