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Orafenin visual modeli qurulmus va Ab Initio metodu ilo kompyuterds hesablama apa-
rilmigdwr. Qrafenin tam enerjisi, orbital enerjilari, atomlarin effektiv yiiklorinin, ionlasma po-
tensialimin, qadagan olunmus enerji baryerinin giymatlori hesablanmig va elektron sixliginin
paylanmast qrafiki qurulmugdur. Qrafenin temperatura davamliigi NanoEngneer-1 programi
vasitasilo molekulyar dinamika metodu ilo tadqiq olunmusdur. Hesablamalarin noaticalari
gostarir ki, qrafen kegirici, temperatura davamli nanomaterial kimi galacokds miixtalif elek-
tron qurgularda genig tatbiq oluna bilar.

Acar sozlor: Kompyuter modellasdirma, nanotexnologiya, kvantmexaniki hesablama.

Qrafen - karbon atomunun ¢oxatomlu tobagosi olub vo atomlar diizgiin
altibucaqli heksoqonal qurulus omolo gatirir. Bu material 6ziiniin unikal key-
fiyyatlori ilo forqlonir. Qrafen elektrik coroyanimi kecirir vo soffafligi ilo dig-
goti calb edir. Soffafliq xiisusiyyatino goro bir sira materiallarin, mosslon,
sensor displeylorin yaradilmasi {i¢ilin ovozsizdir. Belo hesab edilir ki, qrafenin
tezliklo elektronika sonayesindo genis totbigino baslanacaqdir. Kegmis sovet
alimlori Konstantin Novoselov vo Andrey Qeym qrafenin sintezi vo todqiqi
liclin apardiglart elmi iglorino goro 2010-cu ildo Fizika sahasindo Nobel
miikafat1 almislar.

Hal-hazirda qrafenin Oyronilmasi ii¢iin alimlor nozori vo tocriibi tod-
qiqatlar aparirlar. ABS-1n Kolumbiya Universitetinin alimlori iki elektrod ara-
sinda yerlogmis qrafen toboqali 16vhs ilo radio dalgalar1 qobul etmok qabiliy-
yotino malik olan on kicik Olciilii elektron qurgu yaratmislar vo onlarin
istifadosi reallagdirilmaga baslanilmisdir. Golocokdo belo nanodl¢iilii radiogo-
buledicilor miixtalif simsiz vericilorin torkib hissolori ola bilor vo onlarin radio
signallart emal edon elektron sxemlorin torkibindo islomosi imkanlar1 aras-
diritlir. Bu 1so nanodlgiilii qrafen radiogobuledicilorinin mobil telefonlarda
tatbiq olunmasina imkan veracokdir. Bundan slava rus alimlori qrafen asasinda
planar heteraquruluslu materiallarin sintezi vo alinmasiin yeni metodlarini
islayirlor vo belo qrafen osasli heteraquruluslar miixtolif is1q siialandiric
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qurgularin torkib hissasi olacaqdir. Qrafen maraqli zona qurulusuna malikdir.
Onun kegirici zonasi valent zona ilo 6 ndqtads kasisir. Bu iso onun coxlu
elektron xassolorino malik olmasina imkan verir. Qrafen mosamosi olmayan
yarimkeg¢iricidir. Bununla yanasi kecgici zona ilo valent zonasinin toxunma
noqtalorindo sonlu energetik mosamo yaranir, yoni qrafen kigik mosamali
yarimkeg¢irici kimi 0zilinu aparir. Bu iso kvant ¢uxura oxsar olaraq qrafenin
planar heteraqurulusa malik olmasi ilo slagadardir vo asagi temperaturlarda bu
energetik mosamonin energetik baryer kimi istifado olunmasina imkan verir.

Yuxarida sadalan maraqli xassalorini nozors alaraq isdo qrafenin vi-
zual modellosdirilmasi vo kvantmexaniki metodlarla Oyronilmasi maose-
lasina baxilmigdir.

Riyazi modellosdirms va kvantmexaniki metodlar

Riyazi modellogdirmonin metodologiyasinin ideyasi ondan ibaratdir
ki, ilkin obyektin obrazi riyazi modello oavoz olunur vo bu modelin Syro-
nilmasi vo kompyuterds reallagmasi hesablama - montiq alqoritm asasinda
hazirlanmig proqram vasitasilo aparilir. Riyazi model hom nozori, hom do
tocriibi faktlarin osas cohotlorini 0ziindo birlosdirir. Miiasir hesablama va
informasiya texnologiyalarinin imkanlar1 osasinda obyektin modeli ilo
islomoklo onun qurulus vo xassolorini, 6ziinii neco aparmasini nazaori cohot-
don Oyronmak olar. Hor hansi obyektin riyazi modellosdirilmasi masale-
sinin qoyulusu doaqiq horokot planinin yaranmasina sobob olur. Bunu sorti
olaraq li¢ marhalays ayirmaq olar:

Model - alqoritm - proqram (sokil 1).

Birinci morholods obyektin asas xasso vo qanunlarini 6ziinds oks etdiron
riyazi model - obyektin ekvivalenti secilir vo ya qurulur. Model nozori metod-
larla todqiq olunaraq obyekt haqqinda avvalcodon miihiim biliklor sldo etmoya
imkan verir.

Ikinci morholods riyazi modelin kompyuterdo reallagsmasi iigiin alqo-
ritm islonib hazirlanir. Hesablama alqoritmi modelin asas qurulus vo xasso-
lorini tohrif etmomalidir.

O);\@

Sok. 1. Riyazi modellogdirmonin morhalalori.
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Ugiincii morholodo hazirlanmis model osasinda yaradilmis alqoritmi
kompyuter dilino ¢evirorok kompyuter proqrami hazirlanir. Kompyuter
programi dyronilon obyektin elektron variant1 olub kompyuterds bilavasito
todqigat aparmaq tigiindiir. Model — alqoritm — proqram ii¢lilylinii yaratdiqg-
dan sonra todqiqat¢1 sinaq yoxlamalarini aparir. Model — alqoritm — program
ticliiyliniin ilkin obyekto uygunluguna omin oldugdan sonra, model vasitasilo
miixtolif hesablamalar apararaq obyektin qurulus vo xassoalorini ifado edon
komiyyat vo keyfiyyat parametrlori tapilir.

Hal-hazirda nanotexnologiyada riyazi modellosdirmanin vizual, hesabla-
ma vo miithondis kompyuter modellosdirmasi istifads olunur.

Kvant soviyyosindo nanosistemlorin dyronilmasi tiigiin istifado olunan
geyri-empirik metodlardan biri Xartri-Fok-Rutan (XFR) metodudur. Bu meto-
dun asas ideyas1 ondan ibarotdir ki, sistemo daxil olan har bir obyektin digor

r

obyektlorlo garsiliglt tosiri, hor hansi V[ )potensiah ilo avoz olunur. XFR

metodunda molekul daxildo elektronun halini tosvir edon dalga funksiyasi

U, molekulyar orbitallari, molekula daxil olan atomlarm 4 atom orbitalla-

rinin xatti kombinasiyasi soklindo axtarilir:

Uy =2 0, (1)
q

A4 atom orbitallar1 molum hesab edilir. Namolum omsallaric,, Gigiin XFR

tonliklori alinir. XFR tonliklor sistemini matris formasinda asagidaki kimi yaz-
maq olar:

FC = ESC (2)
burada, E -elektronlarin orbital enerjilori vektoru, S —6rtma vo C- namoalum
omsallar matrisi, F' — Fok matrisi olub C- namoalum omsallar matrisinin ele-
mentlorindon asilidir. (2) imumilogmis moxsusi giymotlor tonliyi olub Rutan
tonliyi adlanir. Unitar ¢cevirmo vasitasilo (2) imumilogmis moxsusi qiymaotlor
tonliyini adi moxsusi qiymatlar tonliyine gotirmak olar:

FX=EX 3)
adi moxsusi qiymetlor tonliyi alinir. (3) tonliyini holl etmok iiciin F — Fok
matrisinin diagonallasdirilmasi tisulundan istifads olunur. Hesablama apararaq

&, -orbital enerjilorinin vo Cyi -omsallarinin qiymotlori tapilir, &, vo Cyi ko-

miyyatlorinin hesablanmig qiymatlori sistemin tam elektron enerjisini, ionlas-
ma potensialini, atomlarin effektiv yiiklorini vo s. hesablamaga imkan verir.

Istifads olunan proqramlar
Molumdur ki, miasir dovrde geyri-empirik kvantmexaniki, yarim-em-
prik, molekulyar dinamika va s. metodlar1 miirokkob nanosistemlorin elektron
va atom quruluslarinin riyazi modellosdirilmosindo genis totbiq olunur.
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Hal-hazirda yuxaridaki metodlar1 realizasiya edon kifayot qodor ¢oxlu
sayda miasir kompyuter proqramlart hazirlanmigdir vo istifado olunur.
Modellogdirmo tigiin elm vo tohsilds istifado olunan HeperChem Profesional
vo NanoEngineer-1 proqramlari daha miinasibdir. Hesablamalar bu proqramlar
(demo vo free versiyalari istifado olunmusgdur) totbiq olunmaqla aparilmigdir.
Qrafenin sokil 2-doki vizual modellori qurulmusdur:

Sak. 2. Qrafenin visual modellari.

Alinmis naticalar va tahlil
Program vasitoasilo 62 C karbon atomundan toskil olunmus grafen {i¢iin
asagidaki noticolor alinmigdir. Noticolorin doqiqliyi Virial sorti ilo miioy-

yanlagir.
Total Energy = -1367577.5422499 (kcal/mol), Total Energy=-2179.373268204 (a.u.)
The Virial (-V/T) = 1.9438

&, eigenvalues(eV)
-292.773450 -292.704793 -292.683824 -292.619940 -292.355195 -292.266994 -292.236813
-292.155093 -292.102887 -292.092299 -292.087174 -292.052549 -292.049106 -291.358565
-291.251096 -291.159577 -291.155355 -291.146650 -291.108632 -291.106573 -291.095484
-291.054110-290.984442 -290.938619 -290.930428 -290.924163 -290.884309 -290.873735
-290.831259 -290.824492 -290.806333 -290.719285 -290.718185 -290.706437 -290.694457
-290.646516 -290.625905 -290.604031 -290.586639 -290.447995 -290.444033 -290.402706
-290.245743 -290.227782 -290.087473 -289.898222 -289.865969 -289.819692 -289.806973
-289.388697 -289.232229 -289.134433 -289.119210 -289.075019 -289.040179 -289.037413
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-289.013672 -288.976238 -288.971293 -288.964596 -288.849206 -288.819615 -21.212922
-21.075359 -20.797792 -20.684934 -20.009939 -19.803156 -19.582007 -19.046662
-18.985473 -18.872503 -18.643819 -18.296089 -18.192875 -17.756457 -17.412327
-17.263154 -17.252593 -17.085644 -16.654695 -16.516442 -16.193579 -15.963288
-15.613003 -15.549190 -15.482744 -15.103655 -14.919049 -14.830886 -14.350466
-14.028093 -13.803709 -13.620650 -13.325003 -13.084739 -12.854110 -12.660000
-12.383546 -12.372571 -12.232949 -11.868261 -11.642484 -11.398736 -11.293114
-11.046613 -10.987891 -10.907577 -10.627995 -10.332886 -9.713055 -9.665075
-9.498095 -9.389856 -9.203797 -9.127592 -8.846323 -8.630215 -8.529009
-8.454713 -8.284635 -8.148183 -7.901460 -7.529473 -7.507155 -7.343735
-7.255040 -7.142924 -7.064360 -7.044499 -6.822965 -6.811950 -6.770504
-6.473078 -6.428887 -6.373185 -6.277489 -6.064315 -6.025156 -5.959462
-5.843034 -5.659933 -5.575812 -5.472049 -5.349245 -5.328186 -5.140439
-5.107073 -4.997737 -4.936510 -4.892665 -4.809928 -4.747203 -4.733031
-4.538105 -4.419840 -4.242064 -4.198858 -4.063475 -4.048222 -4.028295
-3.783638 -3.769701 -3.687738 -3.629573 -3.477706 -3.420211 -3.300633
-3.274071 -2.917640 -2.889969 -2.701717 -2.697233 -2.596353 -2.484298
-2.425559 -2.398627 -1.923561 -1.798672 -1.756769 -1.630971 -1.417570
-1.255316 -1.193432 -0.753015 -0.738170 -0.706683 -0.608270 -0.435386
-0.266416 -0.248189 -0.007091 0.369195 0.900279 0.964658 1.653647

NET CHARGES Charge (Mulliken)

-0.059702 -0.127621 -0.003749 -0.017751 0.116607 0.085909 -0.019748 -0.062147
-0.119864 0.047712 -0.196298 0.028606 -0.183188 0.047254 -0.111376 -0.063169 0.053538
0.047248 -0.009541 0.017272 -0.023389 0.011457 -0.008894 0.042784 0.056040 -0.020489 -
0.024268 0.072948 0.111713 0.044313 0.045774 0.059268 0.076446 0.081148 -0.025853
0.102514 0.088407 0.073026 0.057026 0.042245 0.076169 0.042174 0.123194 0.050683 -
0.057870 -0.027359 -0.016415 0.047733 0.049236 -0.012240 0.017359 0.025232 -0.016523
0.006770 -0.133870 0.051537

-0.218093 0.030098 -0.204272 0.030953 -0.112741 -0.057212 -0.004190 -0.007049
-0.006113 -0.004976 -0.001639 -0.019109 -0.000443 -0.000270 -0.019061 -0.001377
-0.005061 -0.005738 -0.004367 0.000884 0.003077 0.057822 0.011065 -0.018031

-0.001556 -0.000623

Qrafenin 392 elektronu on asag1 enerji soviyyasindon baslayaraq iki-iki
saviyyalorda yerlosdirilir. Elektronlar torafindon tutulmus on yuxari saviyyonin
enerjisi oks isaro ilo ionlagma potensialinin qiymoting berabordir: I,=- &4, =

0,738170 eV. Qadagan olunmus zonanin qiymatini hesablamaq ii¢iin monfi
isarali on yuxari orbital enerji ilo &y, =-0.007091, miisbat isarali on asag1

orbital enerjinin &,y; =0,369195 forqi tapilir: €4, — &9, =0,376286 eV. Bu iso

onun elektrik kegciriciliyino malik olmasini tosdiq edir. Qrafenin mohkomliyi

1 : .
n= 5(8 im0 — €ymuo) diisturu ilo hesablana bilor. Burada & 5, - on asag1 bos

molekulyar orbitalin enerjisi, &,;,,,- elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
tutulmus molekulyar orbitalin enerjisidir. & 5, = &5, = -0,706683 eV.
Eymo =136 =-0,738170 eV . Belaliklo, 7= 0,015744 eV. n < leV oldugundan
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grafen yumsaq material hesab olunur. Elektron sixliginin paylanmasi iso asa-
gidaki kimidir:

n:

-1i1.2 ic
&)
Sak. 3. Qrafenin elektron sixligimin paylanmasi.

Qrafenin temperatura davamliligini NanoEngineer-1 progami vasitosilo
molekulyar dinamika metodu ilo temperatur vo zamandan asili olaraq todqiq
etmok moaqsadilo temperaturun T=300K, 1000K, 2000K, 5000K, 10000K,
11000K, 12000K, 13000K, 14000K, 15000K, 20000K qgiymatlori {igiin, zama-
nin Ips qiymatinds, 0-dan baslayaraq 0,001ps addimi ilo 1ps gader zaman
miiddotindo kompyuter hesablamalar1 aparilmisdir. Alinmis naticolor osasinda
grafenin tam enerjisinin attocoul vahidi ilo verilmis qiymatlorinin tempe-
raturdan asililiq grafiki (sok. 4) qurulmusdur. Aparilmis kompyuter todqiqat-
larinin naticalori bunu demays imkan verir ki, qrafen yiliksok temperatura
davamli olub vo onun qurulusunun dagilmasi T=15000K gqiymotinds miisahido
olunmaga baslayir, T=16000K qiymotindo isa artiq qrafenin qurulusunun
dagilmasit aydin miisahido olunur vo T=20000K qiymotindo iso onun
qurulusunun tamam dagilmasi miisahide olunmus, bu hala uygun grafenin tam
enerjisinin zamandan asililiq grafiki qurulmusdur (sok. 5). Goriindiiyli kimi
tam enerji zamandan asili olaraq doyisir. Stabil quruluslarda iso tam enerjinin
giymoti zamandan asili olaraq, demok olar ki, doyigmir. Sokil 6-da T=2000K
temperaturdaki stabil qurulusun tam enerjisinin zamandan asililig1 verilmisdir.
Noaticoalor cadval 1-do verilmisdir.

E 507

10+

10T

0 4000 =000 1.2-107 16.10% 2.10°

Sak. 4. Qrafenin tam enerjisinin temperaturdan as11111_q grafiki.
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Sak. 5. Qrafenin tam enerjisinin zamandan asililiq qrafiki (T=20000K).

Cadval 1
Temperaturun miixtalif qiymatlorinds vo zamanin 1ps qiymatinds, 0-dan
baslayan 0.001 addimu ils 1ps qadar zaman miiddatinds qrafenin NanoEn-
gineer-1 proqram vasitasilo aparilmis hesablamalardan sonra alinmis
vizual modellori

Sira Qrafenin vizual modellori
N-si

1
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Sok. 6. Qrafenin tam enerjisinin zamandan asililiq grafiki (T=2000K).
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MATEMATHYECKOE MOJEJINPOBAHHUE N
KOMITBIOTEPHOE NCCJIEJOBAHUE I'PA®EHA

A.I'TACAHOB
PE3IOME

[MoctpoeHa BU3yanbHas MOJENH M C TIOMOIIbIO MeToaa Ab Initio mpoBeneH KOMITBIO-
TEpHBIA pacder rpadeHa. BrranucineHs! momHas 3Heprusi, OpOUTaIbHBIE SHEPTHH SJICKTPOHOB,
3¢ exTUBHBIA 3apsa aTOMOB, MOTEHIMAT MOHM3AIMH M TOCTPOCH TpaduK pachpeeIeHUs
JJIEKTPOHHOM TUIOTHOCTH, BBIYMCICHO 3HAYEHHE dHEepreTudeckoro Gapbepa rpadena. Ha oc-
HOBE METOJIa MOJICKYJISIPHOM AWHAMHKH C IOMOIIbI0 mporpammbel NanoEngneer-1 G6pita mc-
clieJIoBaHA TEMIIEpaTypHash YCTOHUUBOCTh TpadeHa. Pe3ynbTaThl pacyeToB MOKA3bIBAIOT, YTO
rpadeH Kak MPOBOJSIIUAN HAaHOMATepHal B OYAyIIeM MOXKET ObITh IIMPOKO HCIIOJIE30BaH B
Pa3IUYHBIX MIEKTPOHHBIX YCTPOUCTBAX.

KiaroueBbie cJIoBa: KOMITBIOTEPHOE MOJICIUPOBAHKIE, HAHOTEXHOJIOTHUS, KBAHTOBOME-
XaHHYECKOE BBIYHCIICHUE.
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MATHEMATICAL MODELLING AND COMPUTER
RESEARCH OF GRAPHENE

A.G.HASANOV
SUMMARY

The visual model is constructed and by the method of Ab Initio the computer
calculation of graphene is carried out. Total and orbital energies of electrons, the effective
charge of atoms, ionization potential are calculated and the graphics of distribution of
electronic density is constructed, the value of energetic barrier of grapheme is calculated. On
the basis of molecular dynamics method temperature stability of graphene has been
investigated by means of program NanoEngneer-1. Results of calculations show that graphene
as a spending nanomaterial can by widely used in various electronic devices in the future.

Key words: computer modeling, nanotechnology, quantum mechanical calculations.
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