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Qizil, glimiis, aliiminium vo domir nanohissaciklorinin mexaniki xassalori vizual modellori asasinda Genislonmis Hiik-
kel metodu tatbiq etmoklo dyronilmigdir. Hesablamalarin naticalori gostarir ki, 6lgiilori ~1nm tartibindos olan metal nanohisse-
ciklorin mexaniki xassolori, toqribon hacmi metal materiallarin mexaniki xassolori kimidir.
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Metal torkibli nanohissaciklorin mexaniki xasse-
lorinin kvant mexanikasi metodlar1 ilo dyronilmesinin
boyiik ohomiyyeti vardir. Isda qizil, giimiis, aliimini-
um vo domir nanohissaciklorinin mexaniki parametrlo-
rinin - sortilik amsalinin, Yunq, siiriisma, hacmi va
mohkamlik modullarinin Genislonmis Hiikkel metodu
totbiq etmoklo hesablanmasina baxilmigdir. Atom or-
bitallar1 olaraq eksponensial xarakterli Qauss funksi-
yalarindan istifads olunmusdur[1]. MO LCAO yaxin-
lasmasia osason U; molekulyar orbitallar1 secilon
atom orbitallarinin xatti kombinasiyast soklinde axta-
rilmugdir:

Ui = ZZ=1 Cqi *Xq 1

Burada g, - atom orbitallaridir vo molum hesab olu-
nur. m - bazis funksiyalar1 kimi se¢ilon atom orbitalla-
rinin sayidir, Cqi - namalum omsallarininin qiymatlori
molekulyar orbitallar metodunun

Zq(Hpq - giSpq) Cqi =0 @

tonliklori holl olunaraq tapilir. Hpyq effektiv hamilton
operatorunun matris elementloridir vo Volfsberq -
Helmhols yaxinlasmalar1 asasinda qiymetlondirilir. Sy,
ortmo inteqrallaridir vo Qauss funksiyalar1 bazisinds
analitik hesablanir. (2) tonliklori hall olunaraq & orbi-
tal enerjilorin qiymaotlori tapilir. Bu qiymatlor osasinda
nanohissaciyin bir sira xassalori tadqiq oluna bilar.
Nanohissociyin elektronlari an agag1 enerji soviy-
yasindon baslayaraq iki-iki saviyyelords yerlosdirilir
va elektronlar torafindon tutulmus on yuxari gomo Vo
on asagl bos &uwo Mmolekulyar orbitallara uygun

enerjilor miloyyon olunur. Kupmans teoremina osason

Y-S 4
T 2(1+)’

diisturlarindan istifado etmok olar. Burada v Puasson
omsali [6], A sabit komiyyat olub nanohissaciklar {igiin
miloyyan tocriibi faktlar asasinda tayin olunur. A -nin
qiymati qizil nanohissaciyi 0.09796644, qlimiis nano-
hissaciyi tigiin 0.14250885, aliiminium nanohissaciyi
iiciin 0.026056 vo domir nanohissaciyi iigiin iso
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nanohissociyin ionlasma potensiali lp=-g1omo Kimi ta-
pilir[1]. Nanohissaciyin tam elektorn enerjisi

Exp =& 3)

diisturu ilo hesablana bilor. Burada i-ys gora com elek-
tronlar olan molekulyar orbitallar iizro aparilir. Nano-
hissaciyin qadagan olunmus zonanin eni Eg=gymo -
&omo kimi hesablana bilor.

Nanohissociyin stabilliyi [2-5]

AE=E, - > E, (4)
A

diisturu ilo hesablana bilor. Burada E, nanohissaciyin
tam elektron enerjisi, E5 iso bu nanohissoys daxil olan
atomun sorbost halda tam elektron enerjiloridir. AE>0
oldugda material geyri stabil, AE<0 oldugda material
stabil hesab olunur.

Nanohissaciyin mexaniki xassalarinin dyronilmo-
sinds Yunq vo mohkomlik modullarinin qiymotlarinin
hesablanmasi vacib moasaladir. Yung modulunun qiy-
matini
_ la] P 1081

F
Y=< ,
S r-S r

(®)

diisturu vasitasilo hesablana bilor. Burada Y -Yung
modulu, F— nanohissaciyi pargalamaq tigiin qiivvonin
giymati, AE nanohissaciyin stabillosmo enerjisinin
qiymati, S — nanohissaciyin en kasiyinin sahosidir, r -
atomlar arasi rabitonin uzunlugudur. Nanohissaciyin k
sortlik omsalimin[11], G siirlismoa, K hacmi elastiki vo
HN mohkomlik modullarinin qiymatlorinin hesabla-
mast liglin isa [2, 6-10] -ds verilon

Y

_ — (. A..-BT
=Tam HN=G-A-e (6)

'0.01440001. B eksponensial parametrinin qiymati bii-
tiin nanohissaciklar li¢iin B:2.204~10'3, T=300°K.

Qurulmus vizual modellor asasinda (2) tonliklori
holl olunmus vo Auig, Agie, Alyg vo Feys ticlin energe-
tik parametrlorin qiymaotlori kompiiterdo hesablanmig-
dir. Naticolor codval 1-do verilmisdir.
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Cadval 1.
Augg, Adie, Aly vo Fegs ticiin energetik parametrlorin
kompiiterds hesablanmis qiymatlori

N | Nanohissacik EHOMO &Lumo E(av.) AE (a.v.) Ih(eV) Ey(eV)

1 Alg -10,526821 -10,101949 -96,224832 | -1,1940589 10,526821 | 0,4249

2 Adie -7,04011 -6,702026 -79,662147 | -0,5364766 | 7,04011 0,3381

3 Alyg -6,800642 -6,800268 -24,54855 -1,6904780 | 6,800642 0,0004

4 Feqs -11,353132 -11,339492 -50,272706 | -2,0017533 11,35313 0,0136
Coadval 1-doki giymatlars asason Auzg, Agie, Al vo ! Aly ti¢ilin rabito enerjisinin
Fei3 Nanohissociklorinin mexaniki parametrlorinin - K | AE| =1.690478296 a.v. = ~10'18j atomlararas: rabito
sortlik amsalinin [8], Y Yiing, G siirlismo, K hocmi  yzunlugunun r =0.236004-10°m vo  &lgiisiinii
elastiki vo HN mohkomlik modullarinin [2, 6, 7] D=0.86-10°m (sokil 3), en kasiyinin  sahesi
iymoatlorini hesablamaq olar. D\ 2 _
¥ ymAule tigiin ¥ stabillosmo enerjisinin S=m: (E) = 5.8088048 - 10~"°m” Vo
| AE| =1.194a.v.=5.198761-10"% , atomlararasi rabito F=3.119-10°N  parcalanma qiivvosini, v =0.345

uzunlugunun  r=0.275376-10°m  vo  &lgiisiinii
D=0.8-10°m (sokil 1), en Kosiyinin sahasi
S=m- (g)z = 5.02655 - 107m? vo F=1.888-10°N
pargalama qiivvasinin, v =0.47 Puasson omsalinin vo
A=0.09796644 qiymatlarini (5)-(6) diisturlarinda noza-
ro alib onlarin qiymatlorini hesablamaq olar. Naticolor
cadval 2-do verilmisdir.

Adis iiclin stabillogsmo enerjisinin
| AE| =0.536477a.v. =2.33574-10%%j, atomlararast rabi-
to uzunlugunun r = 0.26312-10°m vo &lgiisiinii

D=0.81-10°m (sokil 2), en kosiyinin sahosi
2
5=n-(§) = 5.152997 - 10~19m? vo

F=8.877-10°N parcalanma qiivvesini, v = 0.225
Puasson amsalinin A=0.14375009 qiymatlorini (5)-(6)
diisturlarinda nazars alib onlarin giymatlarini hesabla-

magq olar. Naticalor cadval 2-ds verilmisdir.
|

Puasson omsalmin vo A=0.026056 qiymotlorini (5)-
(6) diisturlarinda nozors alib onlarmn qiymatlorini
hesablamaq olar. Naticalor cadval 2-do verilmisdir.

Feys iiclin rabito enerjisinin
| AE| =2.001753307a.v.=-10"%, atomlararasi rabito
uzunlugunun r =0.242873-10°m vo &lgiisiinii
D=0.665-10°m (sokil 4), en kosiyinin sahosi

2
s=m-(2) = 347323 - 107°m’ vo F=3.588-10°N
par¢alanma qiivvesini, v =0.29 Puasson omsalinin vo
A=0.01440001 giymatlorini (5)-(6) diisturlarinda noza-
ro alib onlarin giymatlarini hesablamaq olar. Naticalor
cadval 2-do verilmisgdir.

Maotarize daxilinds verilmis qiymatlor homin ko-
miyyatlorin diger iisulla hesablanmisg qiymatloridir.
Brijesh K. Pandey vo Ratan L. Jaiswal torofindon ve-
rilmis metodika [8] ilo ixtiyari 6l¢iilii (D) nanohissacik
tiglin mexaniki parametrlorin qiymoylorini hesablamaq
miimkiin deyildir.

Cadval 2.
Alugg, AQse, Alyg va Fegg liglin mexaniki parametrlorinin hesablanmig qiymatlori
Ne sira Nano- Sartlik Siiriisma Hocmi elastiki | Yunq modulu | Mdhkemlik
nomrasi | hissacik omsali modulu (GPa) modul (GPa) (GPa) modulu(GPa)
N/m

1 Augg 23.598 12.77 208.7 37.56 (8.19) 0.6461

2 Agss 10.959 7.031 10.44 17.23 (11.272) 0.5218

3 Alyg 36.263 19.96 57.73 53.69 0.2685

4 Feis 53.961 40.05 82 103.3 0.2977
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Sokil 1. Qizil nanohissociyinin vizual modellori: (a - xatt, b - xatt vo kiiralorls, ¢- kiiralorls).
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Sakil 4. Fejs nanohissaciyinin vizual modellari: (a - xatt, b - xoatt va kiiralarlo, c- kiiralorlo)

NOTICO.

Qizil, giimiis, aliiminium vo domir nanohissacik-
larinin mexaniki xassalori geniglonmis Hiikkel metodu
istifado etmoklo dyranilmisdir. Hesablamalarin notica-
lori gostorir ki, Olgiilori ~1nm tortibindo olan metal

nanohissaciklorin mexaniki xassalori, toqriban hacmi
metal materiallarin mexaniki xassolori kimidir. Alin-
mis naticalor kvant mexaniki tosavviirlora uygundur.
Belo ki, nanohissaciklorin 6l¢iilorinin kigillmosi nati-
cosindo atomlar arasi itolomo qiivvaleri, cozbetmo
qiivvalorina nazaran iistiinliik toskil edir.
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Arzuman G. Gasanov

STUDY OF MECHANICAL PROPERTIES OF SOME METAL -CONTAINING NANOPARTICLES
Mechanical properties have been studied using the Extended Hukkel method based on the visual models of gold, silver,

aluminum and iron nanoparticles. The results show that the mechanical properties of smal (~ 1 nm) metal nanoparticles are
the same as the mechanical properties of metal materials.

Ap3yman I'. TacanoB

U3YUEHUE MEXAHUYECKUXCBOMCTB HEKOTOPBIX METAJLJIOCOIEPKAIIMX
HAHOYACTHIY

MexaHH4yecKre CBOMCTBa ObUIM H3Y4YEHBI C HCIONB30BAHHEM DACIIMPCHHOIO MeToJa XYKKEIs, OCHOBAHHOTO Ha
BU3YaJIBHBIX MOJIENISX HAHOYACTHII 30JI0Ta, cepedpa, allOMUHHUS M jKene3a. Pe3ynprarhl MOKa3bIBAIOT, YTO MEXaHHYECKUE
CBOWCTBA MENKHX (~ 1 HM) METAJUIMYECKUX HAHOYACTHI] MOYTH COBIAJAIOT C MEXaHMYECKUMHU CBOMCTBAMH METAJUTHYECKHUX
MaTepHaos.
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