
 163

Beynəlxalq Konfrans “Fizika-2005” 
International Conference “Fizika-2005” 

Международная Конференция “Fizika-2005” 
   

İyun   səhifə 
June  №39 page 163-164

 
7 - 9  

Июнь

 
2005 

  стр.  
  

 
Bakı, Azərbaycan Baku, Azerbaijan Баку, Азербайджан 

   
 

ДИАГРАММЫ РАСПРЕДЕЛЕНИЯ ЭЛЕКТРОННЫХ ПОЛОС КВАЗИАТОМОВ В 
КОНДЕНСИРОВАННЫХ ХАЛЬКОГЕНГАЛОГЕНИДАХ -Аlll   ВVl СVll 

 
 

ГАДЖИЕВ С.М., ХАЛИЛОВА Э.Ф., ГАНБАРОВА Е.Т.,  
МАМЕДОВА Н.И., АЗМАМЕДОВА Х.М. 

 
 

Бакинский Государственный Университет, 
 кафедра Физической и коллоидной химии 

ул. З.Халилова 23, тел.4381049 
 
 

В данной работе полученные результаты позволяют воспользоваться атомными значениями коэффициентов Чебышева 
для постановки компьютерного эксперимента в области прогнозирования возможности существования тех или иных 
составов халькогалогенидов. Представляется возможным в методе компьютерного эксперимента получить решающие 
правила-физики-химические свойства-электронное строение. 

 
 

В силу ортогональности волновых функций s-, p-, 
d- электронов квазиатомов элементов представляется 
достаточным аппроксимация Е(к) на картах для 
энергии валентных электронов ортогональными 
полиномами Чебышева вида: 

 
Е(к) = β1Р0 (к) + β2 Р1 (к) + β3 Р2 (к) 

 
где β1, β2, β3 – инвариантное, линейное и квадратичное 
изменение коэффициентов Чебышева. Значения 
полиномов Чебышева соответственно равны:   
 

Р0(к) = 1; Р1(к) = к – 7 ; Р2(к) = к2 – 14к + 35 
 

Таким образом, зная коэффициенты Чебышева 
для соответствующих значений, рассчитано 
изменение энергии валентных электронов для полос 
квазиатомов халькогалогенидов -  Аlll , ВVl, СVll  [1-3]. 
Результаты такого расчета электронных карт 
распределения валентных электронов квазиатомов  
Аlll  , ВVl , СVll  приведены на рис. 1-4. 

Анализ полученных диаграмм Е(к) иллюстрирует 
факт донорно-акцепторного взаимодействия между 
атомами -  Аlll  , ВVl , СVll . Совершенно очевидно, что 
характер такого донорно-акцепторного 
взаимодействия можно отнести к трем группам: 

 

1. Характер взаимодействия таков, что 3 
электрона квазиматов Аlll – элемента из s1- p0- 
полос передаются в валентные полосы  ВVl , СVll 

, причем 2 электрона передаются в р-полосу 
халькогена , а 1 электрон в d- полосу галогена. 

2. Лишь часть электронов s1 (p0)- полосы атомов 
Аlll (около одного электрона) передается в 
полосу халькогена и галогена в эквивалентных 
количествах, т.е. около 0,5 эл/атом. 

3. Часть (d)- валентных электронов атома 
халькогена ВVl передается в полосу атомов Аlll – 
элемента или галогена- СVll . 

 
В Ы В О Д Ы 
1. Полученные результаты позволят 

воспользоваться атомными значениями 
коэффициентов Чебышева для постановки 
компьютерного эксперимента в области 
прогнозирования возможности существования 
тех или иных составов халькогалогенидов. 

2. Представляется возможным в методе 
компьютерного эксперимента получить 
решающие правила – физико-химические 
свойства – электронное строение 
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Рис. 1 Диаграммы энергетического распределения 

валентных электронов соединений АШВVIСVII 

 

 
Рис. 2 Диаграммы энергетического распределения 

валентных электронов соединений AIII BIV CVII 

 
Рис. 3 Диаграммы  энергетического распределения 

валентных электронов соединений AIII  BVI   C 
VII 

 
Рис. 4 Диаграммы энергетического распределения 

валентных электронов соединений AIII  BVI   C 
VII 
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