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Referat

Magnit nanohissociklordon toskil olunmus miihitlor 6z xassolorine gors massiv
maqnit materiallardan forglonirlor vo maqnetit nanozorraciklor ferromaqgnit olmagina
baxmayaraq, onlardan toskil olunmus miihit superparamaqnetikdir. Dispers maqnit
nanohissaciklorin bir ¢ox xiisusiyyatlori ayri-ayr1 hissaciklorin xassalori vo homin
hissociklorin birlikdo 6ziinli neco aparmasindan asilidir. Hissociklorin = 6lgiilorinin
kicilmoasi ilo olagodar onlarin bir ¢ox fiziki xassolori doyisir, yoni oOlcl effektlori
Oziinli gostorir. Hissocikda soth vo hocm atomlarimin miqdari togribon eyni oldugda
sothin rolu koskin olaraq artir. Bu ciir materiallar osasinda miixtolif toyinath cihazlar
vo qurgular yaratmaq miimkiindiir.

Nanokompozisiyanin xiisusiyyatlori polimer matrisanin kimyovi tobistindon,
fazalararasi toboagonin qurulusundan (nanokompozitlordo bunun rolu ¢ox boyiikdiir),
nanohissaciklo polimer matrisanin arasindaki fazalararasi qarsiligl tosirdon asilidir.
Bir domenli polimer osasli ferromaqnit nanokompozisiyalar superparamagqnit
xassayo malikdir (bdylik maqnit qavrayiciligi, qaliq maqnetizmin sifira barabor
olmasi, ¢ox kigik relaksasiya miiddoati). Isdo polimer maqnit nanokompozisiyalarin
alimma texnologiyasi1 islonmis, nanokompozisiyalarin alinma soraitinden asili olaraq

onlarin xassslorinin va qurulusunun doyismasi tadqiq olunmusdur.
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Giris.

Son zamanlar polimer maqnit nanokompozisiyalarin alinmasi, tadbiqi va tadqiqi
istigamatindo intensiv elmi-todqiqat islori aparilir. Nanotexnologiyanin siirotli
inkisafi bu ciir sistemlorin yaxin zamanlarda genis totbiqi perspektivlorina boyiik
imkanlar yaradir. Malumdur ki, maqgnit nanohissaciklordon togkil olunmus miihitlor
0z xassolorino goro massiv maqnit materiallardan koskin forglonirlor vo maqnetit
nanozarraciklor ferromaqnit olmagina baxmayaraq, onlardan togkil olunmus miihit
hissaciklorin miioyyan Olgiilorino godor 6zlorini superparamaqnetik kimi aparirlar.
Dispers maqgnit nanohissaciklorin bir ¢ox xiisusiyyatlori vo ayri-ayr1 hissaciklorin
xassolori,  homin hissaciklorin birlikde 06ziini neco aparmasindan asilidir.
Hissociklorin  Ol¢iilorinin  kigilmosi olagodar onlarin bir ¢ox fiziki vo kimyovi
xassalari kaskin dayisir, yoni 6l¢ii effektlori 6ziinti gostarir. Hissacikdo sath vo hacm
atomlarinin miqdar1 toqribon eyni oldugda sothin rolu koskin olaraq artir. Bu ciir
materiallar osasinda miixtolif toyinathi cihazlar vo qurgular yaratmaq mimkiindiir.
Magqnit nanoquruluslar yiiksok sixliqli maqnit molumatlarin maqnit yaddaslara
yazilmasinda, mikrodalga ortiiklordo, ferromayelords, maqnit soyutmada va.s
yerlordo ugurla totbiq olunurlar. Bu clir materiallar osasinda miixtalif cihazlar vo
qurgular yaradilir.

Magnit nanohissociklori  daxil edilmis polimer matrisalar magqnit
nanohissaciklorinin maqnit, elektrik va digor fiziki xiisusiyyatlorinin tadqiqi {igiin
maraqli vo vacib obyektdir. Magnit nanohissaciklorini todqiq etmak ii¢iin polimer
matrisalara daxil edilmosi mogsodouygundur. Polimer matrisada yerlosdirilmis
maqnit nanohissaciklar bir-biri ilo koaqulyasiya eds bilmir, polimer matrisa maqnit
nanohissaciklori {i¢lin stabilizator rolunu oynayir vo nanohissociklorin sonraki

oksidlogsmasinin  qarsisint  alir.  Polimer miihitdo  yerlosdirilmis  maqnit



nanohissociklori 6z maqnit vo digor fiziki xassolorini uzun miiddot saxlaya bilir.
Lakin geyd etmok lazimdir ki, polimer matrisanin rolu yalniz aktiv
nanohissociklorini  stabillogdirilmosi ilo mohdudlagmir vo nanokompozitlorin
xassolori  atom, molekul vo massiv materiallardan forqlonir. Polimer matrisa
biitovliikdo nanohissaciklorin formalasan qurulusunu (nanohissaciklorin 6lgiilors
gbro paylanmasi, onlarin arasindaki masafoni, formasini, nizaml yerlogsmoni va s.),
nanokompozisiyanin biitélukdo xiisusiyyatlorini toyin edir.

Yuxarida qeyd edilonlorden basqa bozi nanokompozisiyanin xiisusiyyatlori
polimer matrisanin kimyovi tobiotindon, fazalararasi tobogonin qurulusundan
(nanokompozitlords bunun rolu ¢ox bdyiikdiir), nanohissociklo polimer matrisanin
arasindaki fazalararasi qarsiligl tosirdon asilidir.

Gostorilon xiisusiyyatloro malik materiallar osason diamaqnit xassoli polimer
matrisaya ferromaqgnit nanohissocik daxil etmoklo alinir. Polimer magnit
nanokompozisiyanin miixtolif xassolorini (maqgnit qavrayiciligi, maqnitlosma,
mexaniki, termodinamik xassolor, elektrik kegiriciliyi, adgeziya, polimerin holl

olunmasini va.s) tadqiq edilmisdir.

Bir domenli polimer osash ferromaqgnit nanokompozisiyalar superparamaqnit
xassoya malikdir (bdyiik maqnit gavrayiciligi, qaliq maqgnetizmin sifira barabor
olmasi, ¢ox kigik relaksasiya miiddoti). Polimer matrisada yerlosdirilmis maqnit

nanohissaciklorin magnitlonmosi Neel mexanizmi ilo bag verir.

Polimer maqnit nanokompozisiyalarda (PMNK) nshong menfi maqnit
miigavimati miisahido olunur. Bu vo ya digor xiisusiyystlori PMNK-nin texnikanin
miixtolif sahalorindo, miixtalif texnoloji proseslords istifado olunmasina, xiisusilo do

magqnit sensorlar hazirlansina genis imkanlar yaradir.



PMNK materiallarinin  intensiv  todqiqi  olunmasina baxmayaraq modvcud
odabiyyatlarda doldurucunun magnit vo polimer matrisanin Xxiisusiyyatlorinin,
polimerin {ist molekulyar qurulusunun, PMNK-nin komponentlorinin arasindaki
fazalararas1 qarsiliglt tosirin fiziki-kimyovi xassolorino tosiri, Olgii effektlori,
topologiya, qurulusun vo xiisusiyyotlorin modifikasiya mexanizmlori haqqinda
molumatlar ¢ox azdir. Eyni zamanda PMNK materiallarinin  ayri-ayri
komponentlorinin maqnit xassolorinin  PMNK-nin maqgnitlonmoasindo (maqnit
qavrayiciligi, maqnitlonmo, relaksasiya miiddoti) rolu mexanizmi tam
aydinlasdirilmayib.

PMNK-da miigsahido olunan nshong monfi miigavimetinin mexanizmi va
PMNK-nin asas parametrlorindon asililiglar1 halo do axira qador tadqiq olunmayib.
Ona goro do magnitlonmonin fiziki modeli vo nohong monfi maqnit miigavimatinin

fiziki modelinin yaradilmasinin boyiik elmi shomiyyati var.



2. Magqnit xassali polimer nanokompozisiyalarin kristallasmanin istilik zaman
soraitindon asili olaraq superparamagqnit
xassasinin tadqiqi.

Isdo miixtalif quruluslu vo elektrofiziki xassolora malik polimer matrisalarda
ferromaqgnit xassoli nanohissociklorin alimmasi vo kristallasmanin istilik zaman
soraitindon asili olaraq onlarin maqgnit, mohkomlik vo elektrofiziki xassolori tadqiq
edilmisdir. Maqnit nanohissociklorlo doldurulmus miihitlor 6z xassolorino goro
massiv maqgnit materiallardan koskin forglonirlor vo onlardan toskil olunmus miihit
superparamaqnetikdir. Dispers maqgnit nanohissociklorin bir ¢ox xiisusiyyatlori ayri-
ayr1 hissaciklarin xassalori va homin hissaciklorin birlikds 6ziinii necoe aparmasindan
asilidir. Hissociklorin Ol¢iilorinin kigilmosi onlarin bir ¢ox fiziki xassolorina tosir
edir, yoni Olgii effektlori Oziinii gostorir. Hissocikdo soth vo hocm atomlarinin
miqdar1 taqriban eyni oldugda sathin rolu kaskin olaraq artir. Magnit nanoquruluslar
ylksok sixligli magnit molumatlarin maqnit yaddaslara yazilmasinda, mikrodalga
ortiiklordo, ferromayelords, maqnit soyutmada va s. yerlords ugurla totbiq olunurlar.
Hissaciklarin Olgiilorinin kigilmasi onlarin sathinin aktivliyinin artmasina sabab olur
vo ona goro onlar sorbost sokildo dayanigli olmurlar vo naticodo onlar koaqulyasiya
edarak iri ol¢iilil hissaciklor amals gatirirlor. Nanohissaciklorin xassalorinin qorunub
saxlanilmasi li¢lin onlarin polimer matrisada alinmasinin boyiik ohomiyyati var.

Birincisi, maqnit nanohissociklori daxil edilmis polimer matrisalar maqnit
nanohissocikloro xas magqnit, elektrik vo digor fiziki xiisusiyyatlorini qoruyub
saxlayir.

Ikincisi, nanohissaciklor polimer matrisada xassalarini qoruyub saxlamagla
barabar polimer matrisaya yeni keyfiyyst verir ki, bu da polimerin fiziki kimyavi

xassoloring tosir gostorir.



Ucgiinciisii, magnit nanohissociklorlo doldurulmus polimer materiallar 6ziinii
nanokompozisiya materialt kimi apararaq polimerdon va magqnit nanohissacikdon
forqli olaraq fazalararasi garsiligh tosirin hesabina yeni xassoloro malik ola bilir.
Polimer matrisada yerlosdirilmis maqnit nanohissociklor bir-biri ilo koaqulyasiya edo
bilmir, polimer matrisa maqgnit nanohissaciklari {igiin stabilizator rolunu oynayir vo
nanohissociklorin sonraki oksidlogsmosinin qarsisin1 alir. Hesabat dovriindo
polivinilidenftorido (PVDF) maqnit xassali Fe;O4 nanohissaciklori daxil edilmis vo
nanohissociklorin hacmi miqdarindan, Olgiilorindon asili olaraq onlarin maqnit
xassolori, mohkomlik xassolori vo dielektrik xassolori todqiq edilmisdir. Miioyyon
edilmisdir ki, polimer matrisada Fe;O4 nanohissociklorinin konsentrasiyasindan asili
olaraq hissaciklarin olg¢iilori
vo xiisusi magnitlonmonin qiymati artir. 65-70 nm Olgiiloro godor nanokompozisiya
Oziinli superparamaqgnetik (bOyiikk maqnit gavrayiciligi, galig maqnetizmin sifira
borabar olmasi, ¢ox kicik relaksasiya miiddoti) kimi aparir vo 6lciilorin artmasi ilo
nanokompozisiya superparamaqgnit halindan ¢ixaraq ferromaqnit xasso kosb etmoyo
baslayir. Hissociklorin Olgiilori 90-95nm olduqda histerezis miisahido olunmaga
baslayir. Miioyyon edilmisdir ki, alinmanin istilik-zaman soraitindon asili olaraq
kompozisiyalarin  dielektrik, mohkomlik vo  maqnit xassolori  doyisir.
Eksperimentlordon alinmis naticolor nozori asililiglarla miigayiso edilmis vo nozari
vo tocriibi asililiglarin  forqlorinin  soboblori mioyyonlosdirilmisdir. Miioyyon
edilmigdir ki, polimer matrisada yerlosdirilmis maqnit nanohissaciklorin
magqnitlonmosi Neel mexanizmi ilo bag verir.

Magnit nanohissociklori daxil edilmis polimerlor osasinda alinmis
nanokompozisiya materiallar1 maqnit, elektrik vo digor fiziki xiisusiyystlorinin
todqiqi {liclin maraqli vo vacib obyektdir. Maqnit nanokompozisiya materiallar

nanohissaciklorin magqnit xassalorini saxlamaqla barabar eyni zamanda yeni fiziki-



kimyovi xassoloro malik olurlar.  Polimer matrisada yerlosdirilmis maqnit
nanohissaciklor bir-biri ilo koaqulyasiya eds bilmir vo polimer matrisa maqnit
nanohissociklori iiglin stabilizator rolunu oynayir vo nanohissaciklorin sonraki
oksidlogsmosinin qarsisim1  alir. Polimer matrisa nanohissociklorin formalasan
qurulusunu (nanohissaciklorin  Olgiilora  gbéroe paylanmasi, onlarin arasindaki
mosafoni, formasini, nizamhiligmi vo s.), toyin edir. Molumdur ki,
nanokompozisiyanin xiisusiyyatlori polimer matrisanin kimyovi tobiotindon,
fazalararasi tobogonin qurulusundan, nanohissociklo polimer matrisanin arasindaki
fazalararasi qarsiligl tosirdon asilidir.

Bir domenli nanohissociklorlo daxil edilmoklo alinmis polimer osash
ferromaqnit nanokompozisiyalar superparamaqnit xassoys malikdir (boyiikk maqnit
qavradicilifi, qaliq maqgnetizmin sifira borabor olmasi, c¢ox kicik relaksasiya
miiddati). Nanokompozitlorde koersativ qiivvanin qiymati hissaciklorin formasindan
va Ol¢iilorindon asilhidir. Koersativ qlivvonin qiymoti Ol¢iilordon asili olaraq geyri
xotti ganunauygunluqgla doyisir, belo ki, boyiik 6l¢iilii hissociklordo onlarin 6lgiilori
kicildikco koersativ qiivvonin qiymati artir. Bu artma o zamana qodor davam edir ki,
hissociklor birdomenli 6l¢liyo malik olsun vo birdomenli magnit nanohissociklor
maksimal koersativ qlivvays malik olurlar. Hissaciklorin dl¢iilori kritik qiymatdon az
oldugda xarici maqnit sahasini gotiirdiikkdo magqnitlonmonin qiymoti relaksasiya
noticosindo azalaraq sifira diislir. Magnitlonmonin qiymotinin belo asagi diismosi
ayri-ayrt hissaciklorin maqgnit momentinin qiymatinin broun haorakati hesabina
azalmasidir. Biitovliikdo nanohissaciklorin Olgiilorinin kritik qiymatindon asagi
qiymoatinda biitovliikde sistem 6ziinii paramaqnit kimi aparir. Maqnit sahasino daxil
edildikdo 1so bu materiallar ferromagnitlor kimi 6ziinii aparir. Naticads kritik
Olctilordon kigik giymotlords, nanodlgiilii hissaciklor superparamaqnit xassoyo malik

olurlar. Son zamanlar adobiyyatlarda vo bir ¢ox beynolxalq elmi jurnallarda dorc



olunan islor gdostorir ki, polimer maqgnit nanokompozisiyalarda (PMNK) nohong
monfi magnit miiqavimati miisahido olunur. Nanoquruluslarda hissaciklorin 6lgtilori
kicildikco onlarin xassolori koskin olaraq doyisir.

Polietilen vo Fe;O, osasinda Fe;O4-nin konsentrasiyasindan asili olaraq
kompozisiya niimunalor sintez olunmusdur. Niimunalor asagidaki texnoloji {isulla
alinmisdir. PE mohluluna Fe;O4 nanohissaciklori torkibli mohlul daxil edilmis vo
alimmis mohlul 343 K temperaturda bircins emulsiya alinanadok su mohlulu olave
edilmis vo PE-do Fe;04 ayrilana godor emal edilmis vo sonra vakuum skafina
qoyulmusdur. Alimmis PE+Fe;O4 kompozisiyadan polimer matrisanin orimo
temperaturunda istido presloma iisulu ilo  15MPA  tozyiqde miixtalif siiratlo
soyudularaq miixtolif iist molekulyar quruluslu malik niimunolor alinmisdir.
Molumdur ki, nanokompozisiyanin xassolori  polimer matrisanin tobiotindon,
nanohissaciklo polimerin arasindaki  qarsiliglt tosirdon asilidir vo bu tosir
nanokompozitlordo ¢ox boyiikdiir. Kristallasmanin istilik-zaman soraitindon asili
olaraq polimerlorin fiziki qurulusu vo fazalararasi qarsiligh tosir koskin olaraq

doyisir vo bu da onlarin maqnit, dielektrik vo méhkomlik xassoloring tosir edir.
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Sakil 1. Miixtalif rejimlords alinmis nanokompozisiyanin mexaniki
mohkomliyinin Fe;O4 hacmi miqdarinda asili olaraq doyigsmasi
1.8=2000dar/doq 2. B=4 dor/doq
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Kompozisiyalarin alinma soraitindon asili olaraq fiziki qurulusunun doyismosi
skanedici atom qiivve mikroskopu ilo vo magqnit qiivvat mikroskopu ilo tadqiq
edilmisdir. Kompozisiyalarin mexaniki méhkomliyi vo dielektrik niifuzlugu 293K
temperaturda toyin edilmisdir. Kompozisiyalar polimerin orimo temperaturundan
B=2000dor/doq vo P=4dor/doq soyuma siirati ilo alinmigdir. Tocriibi olaraq miioyyon
olunmusdur ki, P=4dor/doq rejimindo alinmis nanokompozisiyanin mexaniki
mohkomliyi f=2000dor/doq rejimindo alinmis nanokompozisiyanin mexaniki
mohkomliyindon ¢oxdur(S$okil 1.) Eyni zamanda miioyyon olunmusdur ki, Fe;O,
nanohissociklorin hocmi miqdarindan  asili olaraq 2% hocmi miqdarina qador
mexaniki mohkomlik artir vo 20% hocmi miqdarina godor iso todricon azalma
miisahido  olunur. Nanohissaciklorin konsentrasiyasinin sonraki artimi onun
mexaniki mohkoliyinin koskin azalmasimma sobob olur. Eksperimental olaraq
miloyyan olunmusdur ki, nanokompozisiyalarin mexaniki mohkaliyinin Fe;O4
nanohissaciklorinin hocmi miqdarindan asili  asili olaraq doyismosi
ganunauygunlugu p=4dor/doq vo B=2000 dor/doq rejimlori iigiin saxlanilir. Fe;04
nanohissociklorinin ~ polimer matrisada 2% hacmi miqdarma qodor artmasi
nanokompozisiyanin mexaniki mohkomliyinin artmasina gotirir ki, bu da polimer
matrisada qurulusun nizamlanmasi ilo olagadardir. 2% hoacmi miqdarma qoador
polimer matrisada Fe;O4 nanohissaciklori kristallasma morkozi rolunu oynayair.
Fe;0,4 nanohissaciklori hocmi miqdarinin sonraki artimi1 polimer matrisada polimerin
miqdarinin azalmasi ilo oslagedardir. 20% hacmi miqdarindan sonra mexaniki
mohkomliyin koskin azalmasi polimer matrisada molekulyar zoncirlorin dagilmasi
va defektlorin kaskin artmasi ilo alagadardir. AQM vo MQM tadqiqatlar: gostarir ki.
B=4dor/doq rejiminds alinmis niimunanin relyefi f=2000dar/doq rejiminds alinmis

niimunonin relyefino nisboton daha nizamli qurulusa malikdir.

11



Kristallasma dorocosinin B=2000dor/doq rejimindo azalmasi kigik ol¢iilii
kristallitlorin  birlogorok bdylik Olgiilii  kristallik quruluslarin  yaranmasi ilo
olagadardir. PE+Fe;04 nanokompozisiyasinin mexaniki méhkomliyinin f=4dar/doq
rejimindo alinan niimunolordo artmasi polimer matrisada daha nizamli qurulusun
yaranmast vo kompozisiyanin komponentlori arasinda fazalar arasi1 qarsiligh tosirin

artmasi ilo olagodardir.

Sokil 2. Nanokompozisiyanin sothinin 3D topoqrafiyasi
a) p=4 dor/doq , B) p=2000 dor/doq

Atom qilivvot mikroskopu vo magqnit qiivvet mikroskopu ilo todqigatlar
gostorir ki, f=4dor/doq rejiminds alinmis niimunslords hissociklorin olgiilori 20-
24nm, B=2000dar/doq rejiminde alinmis niimunslords iso 15-17nm tortibinds olur.
B=4dor/doq rejiminds alinmis nanokompozisiyalarda mexaniki méhkomliyin artmasi
kompozisiyalarin komponentlori arasinda fazalararas1 qarsiliglh tosirin artmasi ilo,
nanohissaciklorin Olgiilorinin artmasi isa Fe;O4 nanohissociklorinin koaqulyasiya

ehtimalinin artmasi ilo slagodardir.
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Molumdur ki, maqgnit nanokompozisiya xarici maqgnit sahosino daxil
edilmadikde onlarin polimer matrisanin daxilinde paylanmasi izotrop xarakter
dasiyir. Nanokompozisiyanin xiisusi miiqavimati hissaciklorin doyma miqdarindan

kicik giymotinds izotrop xaraktera malik olur vo asagidaki kimi hesablanir.

20+p+6(a-R)
2n+p+X(a-n)

burada p-kompozisiyanin xiisusi miigavimati, ¢;, p;- magnit nanohissaciklorin

=R

Y

A

ADX=15,7 nn

~/

0 200 400 600 800 nm 400 600 800

Sokil.3. PE+ Fe;O4 nanokompozisiyasinin sathinin relyefi vo
matrisada hissociklorin 6l¢iilori a) f=4dor/doq b) p=2000dor/doq

elektrik kegiriciliyi, po- polimer matrisanin xiisusi miigavimotidir. Polimer matrisa
ilo maqnit olavonin sorhodi arasinda fazalararasi toboaqo yaranir ki, onun xassalori
polimer matriasanin vo maqnit doldurucunun xassolorindon forglonir. Miioyyon
olunmusdur ki, Fe;O, maqgnit nanohissociklorinin  yiiksok sixlighi polietilendo
konsentrasiyasinin artmasi noticasindo nanokompozisiyanin dielektrik niifuzlugu
artir. Temperaturun artmasi naticosindo 353K-o godor dielektrik niifuzlugu artir vo
353K temperaturdan sonra 373K-0 gqodor azalma miisahido olunur. Temperaturun

sonraki artimi naticosindo € boylik siirotlo artir.
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Sakil 4. PE +Fe;0, nanokompozisiyasimin dielektrik niifuzlugu va
dielektrik itkisi

Tacriibi olaraq miioyyan olunmusdur ki, dielektrik itkisinin (tgd) qiymsati
353K temperatura qodor yavag artir, sonra iso siirotli arttm miisahido olunur vo
nanohissaciyin hacmi miqdarinin artmasi naticosinds kecid temperaturu asagi
temperatura dogru siirlislir. Analoji natico nanokompozisiyanin xiisusi miigavimati
liclin do miisahido olunmusdur. Gostorilmisdir ki, tezliyin artmasi noticosindo

dielektrik niifuzlugu vo dielektrik itkisi azalir.
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Sakil 5. PE+Fe;04 nanokopozisiyasinin dielektrik niifuzlugunun vo

itkisinin tezlikdon asili olaraq doyismosi 1.5 ml 2. 10 ml 3. 15 ml
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Magnit nanohissaciyin konsentrasiyasinin  hocmi  miqdarmin  artmasi
naticosinda tgd azalir va tgd tezlikdon asili olaraq deyismasi eyni ganunauygunlugla
doyisir. Miioyyon olunmusdur ki, = nanokompozisiyanin g, tgd vo p, Fe;O,
nanohissaciklorinin konsentrasiyadan asili olaraq doyismosi nanokompozisiyanin
komponentlorinin arasindaki fazalararasi qarsiliglt tesirin vo sorhad tobagenin
qalinliginin doyismosi ilo alagodardir. Ehtimal olunur ki, maqgnit nanohissociklorin
kicik konsentrasiyasinda polimerds qurulus doyismolori bas verir ki, bu da onun
dielektrik xassoloring tosir edir. Maqnit sahasindo islonmoys moruz edilmis
nanokompozisiyada Fe;O; nanohissociklorinin  polyarlasmast  hesabina
nanokompozisiyanin fiziki qurulusu dayisir ki, bu da fazalararas1 qarsiligh tosirin

doyigsmaosina sobab olur.

3. Nanoquruluslarin nazari modellasdirilmasi vo kvant kimyavi iisullarla

tadqigqi.

Hesabat dovriindos coxatomlu nanoklasterlorin elektron vo foza qurulusunun
Volfsberq - Helmhols (VH) metodu ilo Sleyter funksiyalar1 bazisinde kvantmexaniki
Oyronilmasi iicin MS Windows miihitinds Delphi Studio sisteminds progqram
modulu hazirlanmigdir. Bu programdan istifado etmoklo Cgy, CeH vo CgH;
molekullariin molekulyar orbitallar1 tapilmis, orbital enerjilori, tam elektron enerjisi
vo ionlagsma potensialinin qiymoti hesablanmisdir. Karbon atomlarindan toskil
olunmus nanoklasterlorin vo onlarin komplekslorinin stabillosma xiisusiyyatlori
yarimempirik kvant kimyavi metodlarla todqiq edilmisdir.

Hesabat dovriindo homginin yarimempirik kvant kimyovi metodlarla N-

fenilimid BQDT( bitsiklo-gento-dikarbon tursusu)-nun miixtalif NO, ,Cl, COOH v.s.

15



radikalli endo- vo ekzoizomerlorinin elektron vo foza qurulusu, energetik
parametrlori hesablanmis, CREKA peptidinin kvant mexaniki vo molekulyar
dinamik todqiqi aparilmigdir. Volfsberq — Helmhols metodu ilo 3-(4-yodfenilozo)
pentan 2, 4 dion molekulunun enolazo, ketoazo vo hydroazo formalar1 m —elektron
yaxinlasmasinda Oyronilmigdir. Molekulyar orbitallarin analitik ifadslorindon
istifado etmoklo C, O, N vo J atomlarinin effektiv yiiklori hesablanmisdir. Qrup
nozariyyasindon istifado etmoklo Csy qrupuna monsub ozon molekulu vo C,y ndgtovi
qrupuna mansub olan C;Hg propan molekulu ii¢lin simmetriklogsdirilmis molekulyar
orbitallar tapilmisdir. C'HC oxsarliq cevirmasi vasitosile ozon molekulunun gatiron
matrisi kvazidiagonal soklo salinmisdir vo bu matrisin diaqonali boyunca yerlogon
har bir gatirilo bilmoyan tasvire uygun olan enerji saviyyolorinin adodi qiymatlori
hesablanmisdir.

Miixtolif c¢oxzorracikli sistemlorin, o ciimlodon iizvii vo qeyri-iizvi
birlosmolorin, nanoklasterlorin, polimer nanoklaster komplekslorinin, fizioloji aktiv
maddolorin metal atomlar1 ilo komplekslorinin elektron, foza qurulusu kvant
mexaniki metodlarla tadqiq olunmusdur. Polimer matrisli vo dairavi molekulyar
quruluslu yarimkegiricilorin stabillosmo  xiisusiyyotlori vo lokal quruluslari
Oyronilmisdir.

Nanodl¢iilii C¢oH molekulunun elektron qurulusu kvant-kimyovi metodlarla
oyronilmisdir. C4H molekulu sar formasinda olub, hidrogen atomu iso sarin
moarkozindo gotiriilmiisdiir. Hesablamalar valent elektronlar1 yaxinlagmasinda
aparilmigdir. Molekulyar orbitallar C atomlarinin 2s-, 2py. 2p,- vo 2p,, hidrogen
atomunun 1so 1s- Sleyter atom orbitallarinin xatti kombinasiyas: soklinda
axtarilmigdir. Hesablamalar noticosindo C¢H molekulunun molekulyar orbitallar
tapilmis, orbital enerjilori, tam elektron enerjisi vo ionlagsma potensialinin qiymati, C

vo H atomlarmin effektiv yiiklori hesablanmigdar.
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Isdo homginin 1-etoksi-2-(2-hidroksi 3, 5 — disulfofenil-azo) butan 1, 3 — dion
birlogsmalorinin nanodl¢iilii tautomer formalarinin (enol-azo, keto-azo vo hydro-azo)
kvant-kimyovi hesablamalar1 aparilmigdir. MO LCAO metodunun sado yarim-
empirik variant1 olan Hiikkel yaxinlagsmalarindan istifadoe etmoklo atomlarin effektiv
yiiklori hesablanmis vo molekullarin reaksiyaya girmok gabiliyyati aragdirilmisdir.
Kafedrada 2006-c1 ildo asason asagidaki istigamotdo elmi todqiqat islori aparilmis vo
2007-ci ildon kafedranin elmi istiqgamoti doyisdiyi iiglin bu istiqgamotdo islor

dayandirilmigdir.

4. Atom vd molekullarin qurulusunun kvantmexaniki

hesablanmasi metodlari.

Isdo dioksin molekulunun vo onun bazi xlorlu tdromalarinin electron qurulusu
Oyronilmisdir. Hesablamalar molekulyar orbitallar metodunun sado
yarimempirik varianti olan Volsberq-Helmhols metodu ilo aparilmisdir. Valent
elektronlar1 yaxinlagmasindan istifads olunmus vo molekulyar orbitallar C vo O
atomlarinin 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-, xlor atomlarinin 3s-, 3px, 3py-, 3pz- vo H
atomlarinin 1s- atom orbitallarinin xatti kombinasiyasi soklindo axtarilmisdir. Atom
orbitallart kimi Sleyter funksiyalarindan istifados olunmusdur. Molekulyar
orbitallarin analitik ifadolorini tapmaq b3en tonliklor sistemi qurulmusdur. Bu
tonliklors daxil olan effektiv Hamilton operatoru matris elementlori Volsberg-
Helmhols yaxinlagmalar ilo qiymotlondirilmis, mirtmo inteqrallart hesablamaq {igiin
kafedra omokdaslarinin aldiglar ifadslordan istifade olunmusdur. Hesablamalar
dioksin molekulu vo onun 1 xlorlu (1 izomer), 2 xlorlu (10 izomer) vo 3 xlorlu (14
izomer) toromolori b3bn aparilmisdir. Hesablamar noticosindo hor bir izomerin

molekulyar orbitallarin analitik ifadslori tapilmis, orbital enerjilor, electron enerjisi,
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ionlasma potensialinin giymoti hesablanmisdir. Molekulyar orbitallarin analitik
ifadalorindon istifads etmoklo har bir izomerds atomlarin effektiv yiiklorinin qiymoti
hesablanmigdir.

Isdo homginin 3-(2-hidroksifenilazo) pentadion-2,4 molekulunun electron
qurulusunun Hiikkel metodu ilo dyronilmasi masalasing baxilmigdir. Molekulun end-
azo, keto-azo vo hidro-azo kimi 3 miixtalif qurulus formasina baxilmigdir. Hor 3
qurulus formasi 11 karbon, 3 oksid vo 2 azot atomlarindan ibarotdir. (Hiikkel
metodunda hidrogen atomlari nozoro alinmir). Hesab olunur ki, geyd olunan
atomlarin hor biri 1 dons p elektrona moxsusdur. Ona giro do molekulyar orbitallar
16 dono p elektronun 2pz-atom orbitallarinin xotti kombinasiyas: goklindo
axtarilmigdir. Atom orbitallar1 kimi Sleyter funksiyalarindan istifade olunmusgdur.
Molekulyar orbitallarin ifadslorindoki namolum xotti kombinasiya omsallarini
hesablamagq ticiin xatti bircinsli tanliklor sistemi qurulmusdur. Bu tonliklor
sistemino daxil olan effektiv hamilton operatorunun matris elementlori (Hpa) vo
ortmo inteqrallar1 (Spa) Hiikkel yaxinlagmalari asasinda qiymoatlondirilmisdir. Qeyd
olunan tonliklor sistemi hall olunaraq molekulyar orbitallarin analitik ifadslori vo
orbital enerjilorin qiymotlori tapilmigdir. Molekulyar orbitallarin  analitik
ifadalorindan istifads etmoklo C, O vo N atomlariin effektiv yiiklori hesablanmis vo

har bir qurulus formasinin molekulyar diagramlar qurulmusdur.
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Naticalor

1. Mioyyoan olunmusdur ki, nanokompozisiyanin g, tgd vo p, Fe;04
nanohissaciklorinin konsentrasiyadan asili olaraq doyismosi polimer matrisada
nanohissaciklorin xiisusi sothinin artmasi vo sorhad tobogonin qalinliginin doyismosi
ila olagadardir.

2. Magnit sahosindo islonmoyos moruz edilmis nanokompozisiyalarin
mexaniki mohkomliyinin doyismosi polimer matrisada Fe;O4 nanohissociklorinin
polyarlasmasi hesabina nanokompozisiyanin fiziki qurulusunun doyismosi va
fazalararasi qarsiligl tosirin doyismosi ilo olagodardir.

3. Miioyyan olunmusdur ki, gaz bosalmasinda islonmoys moruz edilmis
polipropilen matrisada alinmis CdS nanohissaciklorinin olgiilori doyismir, ancaq
CdS nanohissaciklorinin konsentrasiyasi doyisir. Nanohissaciklorin
konsentrasiyasinin qaz bosalmasinda islonmonin miiddstindon asili olaraq doyismasi
polimerdo oksidlosmo moarkozlorinin yaranmasi ilo olagodardir vo bu da CdS
nanohissaciklori iigiin yaradilma morkozlori rolunu oynayir.

4.  Gostorilmigdir ki, PVDF+Fe;04 osasinda  alinmig  maqnit
nanokompozisiyalarinin mexaniki mohkomliyinin kristallasmanin istilik-zaman
miiddotindon asili olaraq doyismasi kompozisiyanin komponentlori arasindaki
fazalararasi1 qarsiligl tosirin doyismasi ilo olagodardir vo yavas soyuma rejimindo
alimmis kompozisiyalarda nanohissociklorin Olgiilorinin  boyiimosi iso Fe304
nanohissaciklarinin koaqulyasiya ehtimalinin artmasi ilo slagodardir.

5. Cox elektronlu sistemlarin elektron vo foza qurulusunun yarimempirik
kvant kimyavi metodlarla hesablanmasi zamanu istifads edilon parametrlor, bazis
funksiyalar1 vo riyazi ifadslor, kompiiter proqramlar1 daha da tokmillosdirilmis,
totbiqi shomiyyato malik mosalolorin hoalli zamani istifado imkanlari

aydinlagdirilmisdir.
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ICRACILARIN SIYAHISI

Ne | Vazifo Elmi Elmi A.aa., Stat
doroco | ad Imza soyadi vahidi

1 | Dosent for.en. | Dos. S.O .Axundov 0,5 st.

2 | Dosent fr.e.n. | Dos. N.S. Nobiyev I st

3 |Bas fr.e.n. - F. H. Pasayev 1 st
Miisllim

4 | Bas. fr.e.n. - M. R. Vahabova | 1 st
Miiollim

5 |Miollim | b.en. - L. I. Valiyeva 1 st

6 | Todris lab. | fir.e.n. - A.Q.Hosanov I st
miudiri

7 | B/laborant - - F.V.Haciyeva 1 st
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