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Referat 

 
 

Maqnit nanohissəciklərdən təşkil olunmuş mühitlər öz xassələrinə görə massiv 

maqnit materiallardan fərqlənirlər və maqnetit nanozərrəciklər ferromaqnit olmağına 

baxmayaraq, onlardan təşkil olunmuş mühit superparamaqnetikdir. Dispers maqnit 

nanohissəciklərin bir çox xüsusiyyətləri ayrı-ayrı hissəciklərin xassələri və həmin 

hissəciklərin birlikdə özünü necə aparmasından asılıdır. Hissəciklərin  ölçülərinin 

kiçilməsi ilə əlaqədar onların bir çox fiziki xassələri dəyişir, yəni ölçü effektləri 

özünü göstərir. Hissəcikdə səth və həcm atomlarının miqdarı təqribən eyni olduqda 

səthin rolu kəskin olaraq artır. Bu cür materiallar əsasında müxtəlif təyinatlı  cihazlar 

və qurğular yaratmaq mümkündür.  

Nanokompozisiyanın xüsusiyyətləri polimer matrisanın kimyəvi təbiətindən, 

fazalararası təbəqənin quruluşundan (nanokompozitlərdə bunun rolu çox böyükdür), 

nanohissəciklə polimer matrisanın arasındakı fazalararası qarşılıqlı təsirdən asılıdır. 

Bir domenli polimer əsaslı ferromaqnit nanokompozisiyalar superparamaqnit 

xassəyə malikdir (böyük maqnit qavrayıcılığı, qalıq maqnetizmin sıfıra bərabər 

olması, çox kiçik relaksasiya müddəti). İşdə polimer maqnit nanokompozisiyaların 

alınma texnologiyası işlənmiş, nanokompozisiyaların alınma şəraitindən asılı olaraq 

onların xassələrinin və quruluşunun dəyişməsi tədqiq olunmuşdur. 
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Giriş. 

Son zamanlar polimer maqnit nanokompozisiyaların alınması, tədbiqi və tədqiqi 

istiqamətində intensiv elmi-tədqiqat işləri aparılır. Nanotexnologiyanın sürətli 

inkişafı bu cür sistemlərin yaxın zamanlarda geniş tətbiqi perspektivlərinə böyük 

imkanlar yaradır. Məlumdur ki, maqnit nanohissəciklərdən təşkil olunmuş mühitlər 

öz xassələrinə görə massiv maqnit materiallardan kəskin fərqlənirlər və maqnetit 

nanozərrəciklər ferromaqnit olmağına baxmayaraq, onlardan təşkil olunmuş mühit 

hissəciklərin müəyyən ölçülərinə qədər özlərini superparamaqnetik kimi aparırlar. 

Dispers maqnit nanohissəciklərin bir çox xüsusiyyətləri və ayrı-ayrı hissəciklərin 

xassələri,  həmin hissəciklərin birlikdə özünü necə aparmasından asılıdır. 

Hissəciklərin  ölçülərinin kiçilməsi əlaqədar onların bir çox fiziki və kimyəvi 

xassələri kəskin  dəyişir, yəni ölçü effektləri özünü göstərir. Hissəcikdə səth və həcm 

atomlarının miqdarı təqribən eyni olduqda səthin rolu kəskin olaraq artır. Bu cür 

materiallar əsasında müxtəlif təyinatlı  cihazlar və qurğular yaratmaq mümkündür. 

Maqnit nanoquruluşlar yüksək sıxlıqlı maqnit məlumatların maqnit yaddaşlara 

yazılmasında, mikrodalğa örtüklərdə, ferromayelərdə, maqnit soyutmada və.s 

yerlərdə uğurla tətbiq olunurlar. Bu cür materiallar əsasında müxtəlif cihazlar və 

qurğular yaradılır.  

  Maqnit nanohissəcikləri daxil edilmiş polimer matrisalar maqnit 

nanohissəciklərinin maqnit, elektrik  və digər fiziki xüsusiyyətlərinin tədqiqi üçün 

maraqlı və vacib obyektdir.  Maqnit nanohissəciklərini tədqiq etmək üçün polimer 

matrisalara daxil edilməsi məqsədəuyğundur. Polimer matrisada yerləşdirilmiş 

maqnit nanohissəciklər bir-biri ilə koaqulyasiya edə bilmir, polimer matrisa maqnit 

nanohissəcikləri üçün stabilizator rolunu oynayır və nanohissəciklərin sonrakı 

oksidləşməsinin qarşısını alır. Polimer mühitdə yerləşdirilmiş maqnit 
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nanohissəcikləri öz maqnit və digər fiziki xassələrini uzun müddət saxlaya bilir. 

Lakin qeyd etmək lazımdır ki, polimer matrisanın rolu yalnız aktiv 

nanohissəciklərini stabilləşdirilməsi ilə məhdudlaşmır və nanokompozitlərin 

xassələri  atom, molekul və massiv materiallardan fərqlənir. Polimer matrisa 

bütövlükdə nanohissəciklərin formalaşan quruluşunu (nanohissəciklərin ölçülərə 

görə paylanması, onların arasındakı məsafəni, formasını, nizamlı yerləşməni və s.),   

nanokompozisiyanın bütölukdə  xüsusiyyətlərini təyin edir. 

Yuxarıda qeyd edilənlərdən başqa bəzi nanokompozisiyanın xüsusiyyətləri 

polimer matrisanın kimyəvi təbiətindən, fazalararası təbəqənin quruluşundan 

(nanokompozitlərdə bunun rolu çox böyükdür), nanohissəciklə polimer matrisanın 

arasındakı fazalararası qarşılıqlı təsirdən asılıdır.  

Göstərilən xüsusiyyətlərə malik materiallar əsasən diamaqnit xassəli polimer 

matrisaya ferromaqnit nanohissəcik daxil etməklə alınır. Polimer maqnit 

nanokompozisiyanın müxtəlif xassələrini (maqnit qavrayıcılığı, maqnitləşmə, 

mexaniki, termodinamik xassələr, elektrik keçiriciliyi, adgeziya, polimerin həll 

olunmasını və.s) tədqiq edilmişdir. 

Bir domenli polimer əsaslı ferromaqnit nanokompozisiyalar superparamaqnit 

xassəyə malikdir (böyük maqnit qavrayıcılığı, qalıq maqnetizmin sıfıra bərabər 

olması, çox kiçik relaksasiya müddəti). Polimer matrisada yerləşdirilmiş maqnit 

nanohissəciklərin maqnitlənməsi Neel mexanizmi ilə baş verir. 

Polimer maqnit nanokompozisiyalarda (PMNK) nəhəng mənfi maqnit 

müqaviməti müşahidə olunur. Bu və ya digər xüsusiyyətləri PMNK-nın texnikanın 

müxtəlif sahələrində, müxtəlif texnoloji proseslərdə istifadə olunmasına, xüsusilə də 

maqnit sensorlar hazırlansına geniş imkanlar yaradır.  
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PMNK materiallarının intensiv tədqiqi olunmasına baxmayaraq mövcud 

ədəbiyyatlarda doldurucunun maqnit və polimer matrisanın xüsusiyyətlərinin, 

polimerin üst molekulyar quruluşunun, PMNK-nın komponentlərinin arasındakı 

fazalararası qarşılıqlı təsirin fiziki-kimyəvi xassələrinə təsiri, ölçü effektləri, 

topologiya, quruluşun və xüsusiyyətlərin modifikasiya mexanizmləri haqqında  

məlumatlar çox azdır. Eyni zamanda PMNK materiallarının ayrı-ayrı 

komponentlərinin maqnit xassələrinin PMNK-nın maqnitlənməsində (maqnit 

qavrayıcılığı, maqnitlənmə, relaksasiya müddəti) rolu mexanizmi tam 

aydınlaşdırılmayıb.     

PMNK-da müşahidə olunan nəhəng mənfi müqavimətinin mexanizmi və 

PMNK-nın əsas parametrlərindən asılılıqları hələ də axıra qədər tədqiq olunmayıb.  

Ona görə də maqnitlənmənin fiziki modeli və nəhəng mənfi maqnit müqavimətinin 

fiziki modelinin yaradılmasının böyük elmi əhəmiyyəti var. 
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2. Maqnit xassəli polimer nanokompozisiyaların kristallaşmanın istilik  zaman 

şəraitindən asılı olaraq superparamaqnit  

xassəsinin tədqiqi. 

İşdə müxtəlif quruluşlu və elektrofiziki xassələrə malik polimer matrisalarda 

ferromaqnit xassəli nanohissəciklərin alınması və kristallaşmanın istilik zaman 

şəraitindən asılı olaraq onların maqnit, möhkəmlik və elektrofiziki xassələri tədqiq 

edilmişdir. Maqnit nanohissəciklərlə doldurulmuş mühitlər öz xassələrinə görə 

massiv maqnit materiallardan kəskin fərqlənirlər və onlardan təşkil olunmuş mühit 

superparamaqnetikdir. Dispers maqnit nanohissəciklərin bir çox xüsusiyyətləri ayrı-

ayrı hissəciklərin xassələri və həmin hissəciklərin birlikdə özünü necə aparmasından 

asılıdır. Hissəciklərin ölçülərinin kiçilməsi onların bir çox fiziki xassələrinə təsir 

edir, yəni ölçü effektləri özünü göstərir. Hissəcikdə səth və həcm atomlarının 

miqdarı təqribən eyni olduqda səthin rolu kəskin olaraq artır. Maqnit nanoquruluşlar 

yüksək sıxlıqlı maqnit məlumatların maqnit yaddaşlara yazılmasında, mikrodalğa 

örtüklərdə, ferromayelərdə, maqnit soyutmada və s. yerlərdə uğurla tətbiq olunurlar. 

Hissəciklərin ölçülərinin kiçilməsi onların səthinin aktivliyinin artmasına səbəb olur 

və ona görə onlar sərbəst şəkildə dayanıqlı olmurlar və nəticədə onlar koaqulyasiya 

edərək iri ölçülü hissəciklər əmələ gətirirlər. Nanohissəciklərin xassələrinin qorunub 

saxlanılması üçün onların polimer matrisada alınmasının böyük əhəmiyyəti var. 

Birincisi, maqnit nanohissəcikləri daxil edilmiş polimer matrisalar maqnit 

nanohissəciklərə xas maqnit, elektrik və digər fiziki xüsusiyyətlərini qoruyub 

saxlayır. 

İkincisi, nanohissəciklər polimer matrisada xassələrini qoruyub saxlamaqla 

bərabər polimer matrisaya yeni keyfiyyət verir ki, bu da polimerin fiziki kimyəvi 

xassələrinə təsir göstərir. 
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Üçüncüsü, maqnit nanohissəciklərlə doldurulmuş polimer materiallar özünü 

nanokompozisiya materialı kimi apararaq polimerdən və maqnit nanohissəcikdən 

fərqli olaraq fazalararası qarşılıqlı təsirin hesabına yeni xassələrə malik ola bilir. 

Polimer matrisada yerləşdirilmiş maqnit nanohissəciklər bir-biri ilə koaqulyasiya edə 

bilmir, polimer matrisa maqnit nanohissəcikləri üçün stabilizator rolunu oynayır və 

nanohissəciklərin sonrakı oksidləşməsinin qarşısını alır. Hesabat dövründə 

polivinilidenftoridə (PVDF) maqnit xassəli Fe3O4 nanohissəcikləri daxil edilmiş və 

nanohissəciklərin həcmi miqdarından, ölçülərindən asılı olaraq onların maqnit 

xassələri, möhkəmlik xassələri və dielektrik xassələri tədqiq edilmişdir. Müəyyən 

edilmişdir ki, polimer matrisada Fe3O4 nanohissəciklərinin konsentrasiyasından asılı 

olaraq hissəciklərin ölçüləri 

və xüsusi maqnitlənmənin qiyməti artır. 65-70 nm ölçülərə qədər nanokompozisiya 

özünü superparamaqnetik (böyük maqnit qavrayıcılığı, qalıq maqnetizmin sıfıra 

bərabər olması, çox kiçik relaksasiya müddəti) kimi aparır və ölçülərin artması ilə 

nanokompozisiya superparamaqnit halından çıxaraq ferromaqnit xassə kəsb etməyə 

başlayır. Hissəciklərin ölçüləri 90-95nm olduqda histerezis müşahidə olunmağa 

başlayır. Müəyyən edilmişdir ki, alınmanın istilik-zaman şəraitindən asılı olaraq 

kompozisiyaların dielektrik, möhkəmlik və maqnit xassələri dəyişir. 

Eksperimentlərdən alınmış nəticələr nəzəri asılılıqlarla müqayisə edilmiş və nəzəri 

və təcrübi asılılıqların fərqlərinin səbəbləri müəyyənləşdirilmişdir. Müəyyən 

edilmişdir ki, polimer matrisada yerləşdirilmiş maqnit nanohissəciklərin 

maqnitlənməsi Neel mexanizmi ilə baş verir. 

Maqnit nanohissəcikləri daxil edilmiş polimerlər əsasında alınmış 

nanokompozisiya materialları maqnit, elektrik  və digər fiziki xüsusiyyətlərinin 

tədqiqi üçün maraqlı və vacib obyektdir.  Maqnit nanokompozisiya materialları 

nanohissəciklərin  maqnit xassələrini saxlamaqla bərabər eyni zamanda yeni fiziki-
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kimyəvi xassələrə malik olurlar.  Polimer matrisada yerləşdirilmiş maqnit 

nanohissəciklər bir-biri ilə koaqulyasiya edə bilmir və  polimer matrisa maqnit 

nanohissəcikləri üçün stabilizator rolunu oynayır və nanohissəciklərin sonrakı 

oksidləşməsinin qarşısını alır. Polimer matrisa nanohissəciklərin formalaşan 

quruluşunu (nanohissəciklərin ölçülərə görə paylanması, onların arasındakı 

məsafəni, formasını, nizamlılığını və s.),  təyin edir. Məlumdur ki, 

nanokompozisiyanın xüsusiyyətləri polimer matrisanın kimyəvi təbiətindən, 

fazalararası təbəqənin quruluşundan, nanohissəciklə polimer matrisanın arasındakı 

fazalararası qarşılıqlı təsirdən asılıdır.  

Bir domenli nanohissəciklərlə daxil edilməklə alınmış polimer əsaslı 

ferromaqnit nanokompozisiyalar superparamaqnit xassəyə malikdir (böyük maqnit 

qavradıcılığı, qalıq maqnetizmin sıfıra bərabər olması, çox kiçik relaksasiya 

müddəti). Nanokompozitlərdə koersativ qüvvənin qiyməti hissəciklərin formasından 

və ölçülərindən asılıdır. Koersativ qüvvənin qiyməti ölçülərdən asılı olaraq qeyri 

xətti qanunauyğunluqla dəyişir, belə ki, böyük ölçülü hissəciklərdə onların  ölçüləri 

kiçildikcə koersativ qüvvənin qiyməti artır. Bu artma o zamana qədər davam edir ki, 

hissəciklər birdomenli ölçüyə malik olsun və birdomenli maqnit nanohissəciklər 

maksimal koersativ qüvvəyə malik olurlar. Hissəciklərin ölçüləri kritik qiymətdən az 

olduqda xarici maqnit sahəsini götürdükdə maqnitlənmənin qiyməti relaksasiya 

nəticəsində  azalaraq sıfıra düşür. Maqnitlənmənin qiymətinin belə aşağı düşməsi 

ayrı-ayrı hissəciklərin maqnit momentinin qiymətinin broun hərəkəti hesabına  

azalmasıdır. Bütövlükdə  nanohissəciklərin ölçülərinin kritik qiymətindən aşağı 

qiymətində bütövlükdə sistem özünü paramaqnit kimi aparır. Maqnit sahəsinə daxil 

edildikdə isə bu materiallar ferromaqnitlər kimi özünü aparır. Nəticədə kritik 

ölçülərdən kiçik qiymətlərdə, nanoölçülü hissəciklər superparamaqnit xassəyə malik 

olurlar.  Son zamanlar ədəbiyyatlarda və bir çox beynəlxalq elmi jurnallarda dərc 
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olunan işlər göstərir ki, polimer maqnit nanokompozisiyalarda (PMNK) nəhəng 

mənfi maqnit müqaviməti müşahidə olunur. Nanoquruluşlarda hissəciklərin ölçüləri 

kiçildikcə onların xassələri kəskin olaraq dəyişir.  

Polietilen və Fe3O4 əsasında Fe3O4-nin konsentrasiyasından asılı olaraq  

kompozisiya nümunələr sintez olunmuşdur. Nümunələr aşağıdakı texnoloji  üsulla 

alınmışdır. PE məhluluna Fe3O4 nanohissəcikləri tərkibli məhlul daxil  edilmiş  və 

alınmış məhlul 343 K temperaturda bircins emulsiya alınanadək  su  məhlulu əlavə 

edilmiş və PE-də  Fe3O4  ayrılana qədər emal edilmiş və  sonra vakuum şkafına 

qoyulmuşdur. Alınmış PE+Fe3O4 kompozisiyadan polimer matrisanın ərimə 

temperaturunda istidə presləmə üsulu ilə  15MPA  təzyiqdə müxtəlif sürətlə 

soyudularaq müxtəlif üst molekulyar quruluşlu malik nümunələr alınmışdır.  

Məlumdur ki, nanokompozisiyanın xassələri  polimer matrisanın təbiətindən, 

nanohissəciklə polimerin arasındakı  qarşılıqlı təsirdən asılıdır və bu təsir 

nanokompozitlərdə çox  böyükdür. Kristallaşmanın istilik-zaman şəraitindən asılı 

olaraq polimerlərin fiziki quruluşu və fazalararası qarşılıqlı təsir kəskin olaraq 

dəyişir və bu da  onların maqnit, dielektrik və möhkəmlik xassələrinə təsir edir.     

 
          Şəkil 1.  Müxtəlif rejimlərdə alınmış nanokompozisiyanın mexaniki   
                        möhkəmliyinin Fe3O4 həcmi miqdarında asılı olaraq dəyişməsi  

                1.β=2000dər/dəq 2.  β=4 dər/dəq  
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Kompozisiyaların alınma şəraitindən asılı olaraq fiziki quruluşunun  dəyişməsi 

skanedici atom qüvvə mikroskopu  ilə və maqnit qüvvət mikroskopu ilə tədqiq 

edilmişdir. Kompozisiyaların mexaniki möhkəmliyi və dielektrik nüfuzluğu 293K 

temperaturda təyin edilmişdir. Kompozisiyalar polimerin ərimə  temperaturundan 

β=2000dər/dəq və  β=4dər/dəq soyuma sürəti ilə alınmışdır. Təcrübi olaraq müəyyən 

olunmuşdur ki, β=4dər/dəq rejimində alınmış nanokompozisiyanın mexaniki 

möhkəmliyi β=2000dər/dəq rejimində alınmış nanokompozisiyanın mexaniki 

möhkəmliyindən çoxdur(Şəkil 1.)  Eyni zamanda müəyyən olunmuşdur ki, Fe3O4 

nanohissəciklərin həcmi  miqdarından   asılı olaraq 2% həcmi miqdarına qədər 

mexaniki möhkəmlik  artır və 20%  həcmi miqdarına qədər isə tədricən azalma 

müşahidə  olunur. Nanohissəciklərin konsentrasiyasının sonrakı artımı onun 

mexaniki möhkəliyinin kəskin azalmasına səbəb olur. Eksperimental olaraq 

müəyyən olunmuşdur ki,  nanokompozisiyaların mexaniki möhkəliyinin Fe3O4 

nanohissəciklərinin  həcmi miqdarından asılı asılı  olaraq dəyişməsi 

qanunauyğunluğu  β=4dər/dəq və β=2000 dər/dəq rejimləri üçün saxlanılır. Fe3O4  

nanohissəciklərinin  polimer matrisada 2% həcmi miqdarına qədər artması  

nanokompozisiyanın mexaniki möhkəmliyinin artmasına gətirir ki, bu da polimer 

matrisada quruluşun nizamlanması ilə əlaqədardır. 2% həcmi miqdarına qədər 

polimer matrisada Fe3O4 nanohissəcikləri kristallaşma mərkəzi rolunu oynayır. 

Fe3O4  nanohissəcikləri həcmi miqdarının sonrakı artımı polimer matrisada polimerin 

miqdarının azalması ilə əlaqədardır. 20% həcmi miqdarından sonra mexaniki 

möhkəmliyin kəskin azalması polimer matrisada molekulyar zəncirlərin dağılması 

və defektlərin kəskin artması ilə əlaqədardır. AQM və MQM tədqiqatları göstərir ki. 

β=4dər/dəq rejimində alınmış nümunənin relyefi β=2000dər/dəq rejimində alınmış 

nümunənin relyefinə nisbətən daha nizamlı quruluşa malikdir. 
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Kristallaşma dərəcəsinin β=2000dər/dəq rejimində azalması kiçik ölçülü  

kristallitlərin birləşərək böyük ölçülü kristallik quruluşların yaranması ilə 

əlaqədardır. PE+Fe3O4  nanokompozisiyasının mexaniki möhkəmliyinin β=4dər/dəq 

rejimində alınan nümunələrdə artması polimer matrisada daha nizamlı quruluşun 

yaranması və kompozisiyanın komponentləri arasında fazalar arası qarşılıqlı təsirin 

artması ilə əlaqədardır. 

 

 
          Şəkil 2. Nanokompozisiyanın səthinin 3D topoqrafiyası  

                       а) β=4 dər/dəq , в)  β=2000 dər/dəq 
   

Atom qüvvət mikroskopu və maqnit qüvvət mikroskopu ilə tədqiqatlar 

göstərir ki, β=4dər/dəq rejimində alınmış nümunələrdə hissəciklərin ölçüləri 20-

24nm, β=2000dər/dəq rejimində alınmış nümunələrdə isə 15-17nm tərtibində olur. 

β=4dər/dəq rejimində alınmış nanokompozisiyalarda mexaniki möhkəmliyin artması 

kompozisiyaların komponentləri arasında fazalararası qarşılıqlı təsirin artması ilə, 

nanohissəciklərin ölçülərinin artması isə Fe3O4 nanohissəciklərinin koaqulyasiya 

ehtimalının artması ilə əlaqədardır.  
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Məlumdur ki, maqnit nanokompozisiya xarici maqnit sahəsinə daxil 

edilmədikdə onların polimer matrisanın daxilində paylanması izotrop xarakter 

daşıyır. Nanokompozisiyanın xüsusi müqaviməti hissəciklərin doyma miqdarından 

kiçik qiymətində izotrop xarakterə malik olur və aşağıdakı kimi hesablanır. 

⎥
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⎤
⎢
⎣

⎡
−++
−++

=
)(22
)(2

01101

01101

ρρρρ
ρρρρ

ρρ
c
c

o  

burada ρ-kompozisiyanın xüsusi müqaviməti, c1, ρ1- maqnit nanohissəciklərin 

 
Şəkil.3.  PE+ Fe3O4  nanokompozisiyasının səthinin relyefi və   

    matrisada hissəciklərin ölçüləri  a) β=4dər/dəq  b) β=2000dər/dəq 

elektrik keçiriciliyi, ρ0- polimer matrisanın xüsusi müqavimətidir. Polimer matrisa 

ilə maqnit əlavənin sərhədi arasında fazalararası təbəqə yaranır ki, onun xassələri 

polimer matriasanın  və maqnit doldurucunun xassələrindən fərqlənir. Müəyyən 

olunmuşdur ki, Fe3O4 maqnit nanohissəciklərinin  yüksək sıxlıqlı polietilendə 

konsentrasiyasının artması nəticəsində nanokompozisiyanın dielektrik nüfuzluğu 

artır. Temperaturun artması nəticəsində 353K-ə qədər dielektrik nüfuzluğu artır və 

353K temperaturdan sonra 373K-ə qədər  azalma müşahidə olunur. Temperaturun 

sonrakı artımı nəticəsində ε böyük sürətlə artır.  
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Şəkil 4. PE +Fe3O4  nanokompozisiyasının dielektrik nüfuzluğu və   
              dielektrik itkisi 

 

Təcrübi olaraq müəyyən olunmuşdur ki, dielektrik itkisinin (tgδ) qiyməti 

353K temperatura qədər yavaş artır, sonra isə sürətli artım müşahidə olunur və 

nanohissəciyin həcmi miqdarının artması nəticəsində keçid temperaturu aşağı 

temperatura doğru sürüşür. Analoji nəticə nanokompozisiyanın xüsusi müqaviməti 

üçün də müşahidə olunmuşdur. Göstərilmişdir ki, tezliyin artması nəticəsində 

dielektrik nüfuzluğu və dielektrik itkisi azalır.  

 

Şəkil 5. PE+Fe3O4 nanokopozisiyasının dielektrik nüfuzluğunun və   

   itkisinin tezlikdən asılı olaraq dəyişməsi  1.5 ml 2. 10 ml 3. 15 ml 
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Maqnit nanohissəciyin konsentrasiyasının həcmi miqdarının artması 

nəticəsində tgδ azalır və tgδ tezlikdən asılı olaraq dəyişməsi eyni qanunauyğunluqla 

dəyişir. Müəyyən olunmuşdur ki,   nanokompozisiyanın ε, tgδ  və  ρv  Fe3O4 

nanohissəciklərinin konsentrasiyadan asılı olaraq dəyişməsi nanokompozisiyanın 

komponentlərinin arasındakı fazalararası qarşılıqlı təsirin və sərhəd təbəqənin 

qalınlığının dəyişməsi ilə əlaqədardır. Ehtimal olunur ki, maqnit nanohissəciklərin 

kiçik konsentrasiyasında polimerdə quruluş dəyişmələri baş verir ki, bu da onun 

dielektrik xassələrinə təsir edir. Maqnit sahəsində işlənməyə məruz edilmiş 

nanokompozisiyada  Fe3O4 nanohissəciklərinin polyarlaşması hesabına 

nanokompozisiyanın fiziki quruluşu dəyişir ki, bu da fazalararası qarşılıqlı təsirin 

dəyişməsinə səbəb olur. 

 

 

 3.  Nanoquruluşların nəzəri modelləşdirilməsi və kvant kimyəvi üsullarla  

      tədqiqi. 

 

Hesabat dövründə coxatomlu nanoklasterlərin elektron və fəza quruluşunun 

Volfsberq - Helmhols (VH) metodu ilə Sleyter funksiyaları bazisində kvantmexaniki 

öyrənilməsi üçün MS Windows mühitində Delphi Studio sistemində proqram 

modulu hazırlanmışdır. Bu proqramdan istifadə etməklə C60, C60H və C60H2 

molekullarının molekulyar orbitalları tapılmış, orbital enerjiləri, tam elektron enerjisi 

və ionlaşma potensialının qiyməti hesablanmışdır. Karbon atomlarından təşkil 

olunmuş nanoklasterlərin və onların komplekslərinin stabilləşmə xüsusiyyətləri 

yarımempirik kvant kimyəvi metodlarla tədqiq edilmişdir. 

Hesabat dövründə həmçinin yarımempirik kvant kimyəvi metodlarla N-

fenilimid BQDT( bitsiklo-qento-dikarbon turşusu)-nun müxtəlif NO2 ,Cl, COOH v.s. 
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radikallı endo- və ekzoizomerlərinin elektron və fəza quruluşu, energetik 

parametrləri hesablanmış, CREKA peptidinin kvant mexaniki və molekulyar 

dinamik tədqiqi aparılmışdır. Volfsberq – Helmhols metodu ilə 3-(4-yodfenilozo) 

pentan 2, 4 dion molekulunun enolazo, ketoazo və hydroazo formaları π –elektron 

yaxınlaşmasında öyrənilmişdir. Molekulyar orbitalların analitik ifadələrindən 

istifadə etməklə C, O, N və J atomlarının effektiv yükləri hesablanmışdır. Qrup 

nəzəriyyəsindən istifadə etməklə C3V qrupuna mənsub ozon molekulu və C2V nöqtəvi 

qrupuna mənsub olan C3H8 propan molekulu üçün simmetrikləşdirilmiş molekulyar 

orbitallar tapılmışdır.  C-1HC oxşarlıq çevirməsi vasitəsilə ozon molekulunun gətirən 

matrisi kvazidiaqonal şəklə salınmışdır və bu matrisin diaqonalı boyunca yerləşən 

hər bir gətirilə bilməyən təsvirə uyğun olan enerji səviyyələrinin ədədi qiymətləri 

hesablanmışdır. 

Müxtəlif çoxzərrəcikli sistemlərin, o cümlədən üzvü və qeyri-üzvü 

birləşmələrin, nanoklasterlərin, polimer nanoklaster komplekslərinin, fizioloji aktiv 

maddələrin metal atomları ilə komplekslərinin elektron, fəza quruluşu kvant 

mexaniki metodlarla tədqiq olunmuşdur. Polimer matrisli və dairəvi molekulyar 

quruluşlu yarimkeçiricilərin stabilləşmə  xüsusiyyətləri və lokal quruluşları 

öyrənilmişdir. 

Nanoölçülü C60H molekulunun elektron quruluşu kvant-kimyəvi metodlarla 

öyrənilmişdir. C60H molekulu şar formasında olub, hidrogen atomu isə şarın 

mərkəzində götürülmüşdür. Hesablamalar valent elektronları yaxınlaşmasında 

aparılmışdır. Molekulyar orbitallar C atomlarının 2s-, 2px-, 2py- və 2pz, hidrogen 

atomunun isə 1s- Sleyter atom orbitallarının xətti kombinasiyası şəklində 

axtarılmışdır. Hesablamalar nəticəsində C60H molekulunun  molekulyar orbitalları 

tapılmış, orbital enerjiləri, tam elektron enerjisi və ionlaşma potensialının qiyməti, C 

və H atomlarının  effektiv yükləri hesablanmışdır.  
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İşdə həmçinin 1-etoksi-2-(2-hidroksi 3, 5 – disulfofenil-azo) butan 1, 3 – dion 

birləşmələrinin nanoölçülü tautomer formalarının (enol-azo, keto-azo və hydro-azo) 

kvant-kimyəvi hesablamaları aparılmışdır. MO LCAO metodunun sadə yarım-

empirik variantı olan Hükkel yaxınlaşmalarından istifadə etməklə atomların effektiv 

yükləri hesablanmış və molekulların reaksiyaya girmək qabiliyyəti araşdırılmışdır. 

Kafedrada 2006-cı ildə əsasən aşağıdakı istiqamətdə elmi tədqiqat işləri aparılmış və 

2007-ci ildən kafedranın elmi istiqaməti dəyişdiyi üçün bu istiqamətdə işlər 

dayandırılmışdır. 

 

           4. Atom və molekulların quruluşunun kvantmexaniki  

                hesablanması metodları. 

 

İşdə dioksin molekulunun və onun bəzi xlorlu törəmələrinin electron quruluşu 

öyrənilmişdir. Hesablamalar molekulyar orbitallar metodunun sadə 

yarımempirik variantı olan Volsberq-Helmhols metodu ilə aparılmışdır. Valent 

elektronları yaxınlaşmasından istifadə olunmuş və molekulyar orbitallar C və O 

atomlarının 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, xlor atomlarının 3s-, 3px, 3py-, 3pz- və H 

atomlarının 1s- atom orbitallarının xətti kombinasiyası şəklində axtarılmışdır. Atom 

orbitalları kimi Sleyter funksiyalarından istifadə olunmuşdur. Molekulyar 

orbitalların analitik ifadələrini tapmaq ьзьn tənliklər sistemi qurulmuşdur. Bu 

tənliklərə daxil olan effektiv Hamilton operatoru matris elementləri Volsberq- 

Helmhols yaxınlaşmaları ilə qiymətləndirilmiş, цrtmə inteqralları hesablamaq üçün 

kafedra əməkdaşlarının aldıqları ifadələrdən istifadə olunmuşdur. Hesablamalar 

dioksin molekulu və onun 1 xlorlu (1 izomer), 2 xlorlu (10 izomer) və 3 xlorlu (14 

izomer) törəmələri ьзьn aparılmışdır. Hesablamar nəticəsində hər bir izomerin 

molekulyar orbitalların analitik ifadələri tapılmış, orbital enerjilər, electron enerjisi, 
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ionlaşma potensialının qiyməti hesablanmışdır. Molekulyar orbitalların analitik 

ifadələrindən istifadə etməklə hər bir izomerdə atomların effektiv yüklərinin qiyməti 

hesablanmışdır. 

İşdə həmçinin 3-(2-hidroksifenilazo) pentadion-2,4 molekulunun electron 

quruluşunun Hükkel metodu ilə öyrənilməsi məsələsinə baxılmışdır. Molekulun end-

azo, keto-azo və hidro-azo kimi 3 müxtəlif quruluş formasına baxılmışdır. Hər 3 

quruluş forması 11 karbon, 3 oksid və 2 azot atomlarından ibarətdir. (Hükkel 

metodunda hidrogen atomları nəzərə alınmır). Hesab olunur ki, qeyd olunan 

atomların hər biri 1 dənə p elektrona məxsusdur. Ona gцrə də molekulyar orbitallar 

16 dənə p elektronun 2pz-atom orbitallarının xətti kombinasiyası şəklində 

axtarılmışdır. Atom orbitalları kimi Sleyter funksiyalarından istifadə olunmuşdur. 

Molekulyar orbitalların ifadələrindəki naməlum xətti kombinasiya əmsallarını 

hesablamaq üçün xətti bircinsli tənliklər sistemi qurulmuşdur. Bu tənliklər 

sisteminə daxil olan effektiv hamilton operatorunun matris elementləri (Hpa) və 

örtmə inteqralları (Spa) Hükkel yaxınlaşmaları əsasında qiymətləndirilmişdir. Qeyd 

olunan tənliklər sistemi həll olunaraq molekulyar orbitalların analitik ifadələri və 

orbital enerjilərin qiymətləri tapılmışdır. Molekulyar orbitalların analitik 

ifadələrindən istifadə etməklə C, O və N atomlarının effektiv yükləri hesablanmış və 

hər bir quruluş formasının molekulyar diaqramlar qurulmuşdur. 
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Nəticələr 

1. Müəyyən olunmuşdur ki, nanokompozisiyanın ε, tgδ və ρv Fe3O4 

nanohissəciklərinin konsentrasiyadan asılı olaraq dəyişməsi polimer matrisada 

nanohissəciklərin xüsusi səthinin artması və sərhəd təbəqənin qalınlığının dəyişməsi 

ilə əlaqədardır.  

2.  Maqnit sahəsində işlənməyə məruz edilmiş nanokompozisiyaların 

mexaniki möhkəmliyinin dəyişməsi polimer matrisada Fe3O4 nanohissəciklərinin 

polyarlaşması hesabına nanokompozisiyanın fiziki quruluşunun dəyişməsi və 

fazalararası qarşılıqlı təsirin dəyişməsi ilə əlaqədardır. 

3. Müəyyən olunmuşdur ki, qaz boşalmasında işlənməyə məruz edilmiş 

polipropilen matrisada alınmış CdS nanohissəciklərinin ölçüləri dəyişmir, ancaq  

CdS nanohissəciklərinin konsentrasiyası dəyişir. Nanohissəciklərin 

konsentrasiyasının qaz boşalmasında işlənmənin müddətindən asılı olaraq dəyişməsi 

polimerdə oksidləşmə mərkəzlərinin yaranması ilə əlaqədardır və bu da  CdS 

nanohissəcikləri üçün yaradılma mərkəzləri rolunu oynayır. 

4. Göstərilmişdir ki, PVDF+Fe3O4 əsasında alınmış maqnit 

nanokompozisiyalarının mexaniki möhkəmliyinin kristallaşmanın istilik-zaman 

müddətindən asılı olaraq dəyişməsi kompozisiyanın komponentləri arasındakı 

fazalararası qarşılıqlı təsirin dəyişməsi ilə əlaqədardır və yavaş soyuma rejimində 

alınmış kompozisiyalarda nanohissəciklərin ölçülərinin böyüməsi isə Fe3O4 

nanohissəciklərinin koaqulyasiya ehtimalının artması ilə əlaqədardır. 

5.    Çox elektronlu sistemlərin elektron və fəza quruluşunun yarımempirik 

kvant kimyəvi metodlarla hesablanması zamanı istifadə edilən parametrlər, bazis 

funksiyaları və riyazi ifadələr, kompüter proqramları daha da təkmilləşdirilmiş, 

tətbiqi əhəmiyyətə malik məsələlərin həlli zamanı istifadə imkanları 

aydınlaşdırılmışdır. 
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