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Aliminium nanohissaciyi vo onun nanokompozisiyalarim nozari vizual modellori qu-
rulmusdur. Bu modellar asasinda Sixliq funksionali nozoriyyasi (SFN) metodu ilo komputer
hesablamalar1 aparilmisdir. Atom orbitallar1 olaraq Al atomlarinin 1s-, 2s-, 2py-, 2py-, 2p,-, 3s-
» 3Px-, 3py-, 3p;-, C vo F atomlarinin 1s-, 2s-, 2py-, 2py-, 2p,-, H atomlarinin iso 1s- orbitalla-
rindan istifade edilmisdir. Atom orbitallar1 kimi Gauss funksiyalarindan istifads olunmusdur.
Hesablamalar naticesinds alliminium nanohissaciyi va onun nanokompozisiyalarinin orbital
enerjilori, ionlagsma potensiali, tam elektron enerjisinin qiymotlori hesablanmisdir. Hesablama-
larin  naticalori  gdstorir ki, Alg nanohissaciyi  va onun PP+Alg, PVDF+Alg
nanokompozisiyalar1 yumsaq, elektrofil vo stabil kegirici materiallardir. Alliminium
nanohissaciyi va onun PP+Alg, PVDF+Alg nanokompozisiyalarina daxil olan atomlarin
effektiv yiklori hesablanmigdir vo onlarin molekulyar diagramlari qurulmusdur.

Acar sozlar: Nanotexnologiya, komputer modellagdirmo, kvantmexaniki hesablama.

1. isifada olunan metod

Aliminium nanohissaciklarinin nanoelektronikada, nanofotonokada, na-
nobiotexnologiyada, tibdo vo kosmonavtikada genis tatbiq sahslori vardir. Buna
gora do alliminium nanohissaciklari vo onlarin nanokompozisiyalarinin elektron
qurulusunun kvantmexaniki metodla Gyranilmasinin boyUk shomiyyati vardir [1,
3]. Togdim olunan isdo aluminium nanohissaciyi vo onun nanokompozisiyalarinin
elektron qurulusu va xassalori Sixliq funksionali nozariyyasi (SFN) metodu ilo 6y-
ronilmisdir. SFN metodu daha yiiksok hesablama dogigliyina malikdir va obyektin
real elektron qurulusunu tosvir etmays imkan verir. SFT metodunda sistemin hali

H
p( r ] elektron sixlig1 funksionali vasitasilo tayin olunur va

p(?j =[]0, *dodo, ... doy 1)
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diisturu ils toyin olunur. Burada @, - sistemin dalga funksiyasi, do; i-Ci elek-

tronun foza vo spin koordinatlart yigimidir. 'D[?J elektronlarin foza vo spin

koordinatlarinin funksiyast olub, sistemo daxil olan elektronlardan hor hansi
birinin agkar olunmasi ehtimalini gostorir. Sistemin elektron enerjisi

E[p]:T[p]+Ven [p]+vee[p] (2)
diisturu ilo hesablana biler. Burada T[p] - sistemin kinetik enerjisi, V,,[o] -

elektronlarin niive ilo qarsiliql tesir, V,[p]-elektronlar arasi qarsiliqli tosir
enerjiloridir. V[p] potensial enerjisi, V.. [p]=V,,lo]+V.[p] diisturu ilo he-
sablanir. Burada V,,,[p] - elektronlarm kulon qarsiligh tasir, A\ [p] muba-

dilo-korrelyasiya enerjiloridir. T[p] , v, [p] Vo v_,[p] KON-Sem metodu ilo

C

tapila bilor. Bu halda p(?] asagidaki kimi toyin olunur:

- N )2
()24

Burada V/m(?J - Kon-Sem orbitali olub Xartri-Fok orbitalindan Vv, [p] miiba-

3)

dilo-korrelyasiya potensialinin olmas: ilo forglonir. V, [p] miibadilo-korrelya-

siya potensialinin daqiq ifadosi malum olmadigina gérs slava yaxinlasmalardan
istifada olunur. Belo yaxinlagsmalardan biri Lokal sixliq yaxinlagsmasi olub elek-

tronun lokal xassolorindon asilidir. Bu yaxinlagmada V,.[p]=]dr p(?jEXCE p(?D

kimi hesablanir. BuradaEx{ p(?n miibadilo-korrelyasiya enerjisi olub onun

hesablanmasi tigiin adadi va ya toqribi diisturlar vardir. Kon-Sem metodunun
doqiqliyini artirmaq tgiin sixliq qradiyentini nozors almaq lazimdir. Bu
yanasma limumilosmis gradiyent yaxinlagsmasi adlanir. v, [,] miibadilo-korrel-

'odr

yasiya potensial , [p]=jdr p(_r)jE [ p(‘r’j d’ﬁ)] diisturu ilo hesablanir. v _[p]
hesablanmasinda iimumilosmis qradient yaxinlagmasindan istifado olunur.

V,.[p] miibadilo-korrelyasiya potensiali molum olarsa, onda asagidaki Kon-
Sem tonliyi hall edilir:

[VZV (?j},m[?j:gmwm[?j- @

Noticodo &, -elektronlarin orbital enerjilorinin giymatlori vo Wm(?] funksiya-
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lar1 tapilir vo p[ j: y sixliq funksionali miioyyanlogmis olur.

N "%
V| T

m=1

Buraga v, 7,7 v 71 )77

ci effektiv sahonin potensiali, ch(r] - mibadilo potensiali va

{4

effektiv sahosinin potensialidir. v_ (?j molum olarsa onda elektron sixligi

- H H H N H
]dr- Kimi toyin olunur va Vex[r}' xari-

> o

;o r']d? - Xartri potensialini xarakterizo edir. Vi [?j iso sistemin

5 N 3/2 3 3/2 3 2/3 . . .
p[rjy[i_ve”[rjj olar. Buraday:[Scj , czﬁ(gﬂz) , [ Vo A sistemin kim

yavi potensialin1 xarakterizo edir. Belaliklo, sistemin elektron enerjisi vo digor
fiziki-kimyovi kamiyyatlorin giymotlorini hesablamag olar:

E- %gi —% | j@d rdr- jvxc[?]p(?jd F+Ey (,{?D (5)

burada N elektronlarin sayidir. &, -maxsusi giymatlori osasinda aliiminium na-

nohissaciyi va onun PP+Alg, PVDF+Alg nanokompozisiyalarinin tam enerjisi-
ni, ionlagsma potensialinin giymatini, elektrik keciriciliyini, méhkomliyini va s.
todqiq etmak olar. Hesablamalar zamani x4 atom orbitallart olaraq Al atomun-
dan 1s-, 2s-, 2py-, 2py-, 2Pz~ 3s-, 3px-, 3py-, 3pz-, C vo F atomlarindan 1s-, 2s-
, 2Px-, 2Ppy-, 2pz-, H atomundan ise 1s- orbitalindan istifade edilmisdir. Atom
orbitallar1 kimi Gauss funksiyalarindan istifado olunmusdur.

2. Alg nanohissaciyi ii¢iin kompiiter hesablamalar:
Molumdur ki, nanohissaciyin qurulusu vo Xxassalori nanohissacikdo
atomlarin say1r vo Ol¢usi ilo mlayyan olunur. N sayda atomdan ibarat olan

nanohissaciyin 6l¢usi
6MN
D= 6
3 7N » ( )

dusturu ilo miyyan olunur[6]. Burada N — atomlarin say1, M-atomun molyar
kitlosi, p-materialin sixlig1 vo Na-Avagadro adadidir. N=8 sayda aliminium

atomundan ibarat nanohissaciyin (6) disturu ilo hesablanmus 6l¢iisii D=0,63nm
alinir. Hesablamalar zamani hor Al atomundan 9 olmaqla 72 atom orbitalindan
istifads edilmisdir. (1) diisturu asasinda 72 sayda molekulyar orbital qurulmus-
dur. Nanohissaciyin 13*8=104 sayda elektronu on asagi enerjili 52 enerji so-

viyyasini doldurur. Sakil 1-ds Alg tigiin se¢ilmis foza qurulusu verilmisdir.
Tam enerji =-1928.9872926 (a.v.), Elektronlarin kinetik enerjisi = 1922.318225472 (a.v.)
Karelyasiya enerji = -0.740363275 (a.v.), Virial sorti (-V/T) = 2.0031
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ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yuki Koordinatlar1 (Angstremlo)
X y z

113 -0.000021 -1.23378679 -0.66354639 -1.09908805
2 13 0.000051 1.12625007 -0.66354673 -1.09908805
313 -0.000037 -1.23378679 1.69649002 -1.09908805
4 13 0.000045 1.12625007 1.69649002 -1.09908805
5 13 -0.000273 1.12625007 1.69649002 1.26096705
6 13 0.000283 -1.23378735 1.69649002 1.26096705
7 13 0.000111 -1.23378735 -0.66354704 1.26096705
8 13 -0.000160 1.12625007 -0.66354724 1.26096705

Alg nanohissaciyi iiciin alinms naticalarin interpretasiyasi. Alg
nanohissaciyinin 104 elektronu on asagi enerji soviyyasindon baslayaraq iki-iki
soviyyalords yerlogdirilir. Elektronlar tarafindan tutulmus on yuxari1 molekulyar
orbitalin enerjisi &y = €5, =-3.715706eV, on asag1 bos molekulyar orbitalin

enerjisi: € sgmo = €53 =-2.995985eV. Nanohissaociyin ionlagma potensialinin
giymati: l,=-&5;, = 3.715706eV [4]. Qadagan olunmus zonanin qiymoti:
€ pamo — Evtmo =0.719721eV. Bu isa Alg nanohissaciyinin kegirici material ol-

dugunu gostorir. Méhkomlik ,7:%( ) diisturu ilo hesablana bilar.

€aBMoO ~ €YTMO
n =0.3598605eV. 77 <1eV oldugundan Alg nanohissaciyi yumsaq material he-
sab olunur. & ,5,,0 Manfi isaroli olduguna goro Alg nanohissaciyinin elektrofil-
dir. Alg nanohissaciyinin stabilliyi AE(Alg) = E, —4-E, dusturu ilo hesab-
lanir. AE(Alg) >0 oldugda material geyri-stabil, AE(Alg) <0 oldugda material
stabil hesab olunur. E , - Alg nanohissaciyinin, E,, - Al2-nin hesablanmis tam
enerjisidir.  E,_ =-1928.9872926 a.v., En, =-482.1626203a.v. oldugundan
AE(Alg)=-0.3368114 a.v. AE(Alg) < 0 oldugundan Alg nanohissaciyi stabildir.

B

Sak. 1. Alg nanohissaciyi Sak. 2. Alg nanohissaciyinin molekulyar diaqrami

3. PP+Alg nanokompoziti iiciin kompiiter hesablamalar:
PP+Alg nanokompozitinin nazari modeli kimi iki C3Hg polimeri arasin-
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da yerlosdirilmis Alg nanohissaciyino baxilmisdir. Hesablamalar zamani har C
atomundan 5, H atomundan bir, Al atomundan 9 olmagla 114 bazis funksi-
yalarindan istifads edilmisdir. Nanokompozitin 152 sayda elektronu an asagi
enerjili 76 enerji saviyyasini doldurur. Sokil 2-do PP+Alg nanokompoziti Ggln

secilmis nazari modelin foza qurulusu sokil 3-da verilmisdir.
Tam enerji = -2452.4876064 (a.v.), Elektronlarin kinetik enerjis1 = 2126.285389224 (a.v.)
Karelyasiya enerji = -0.798125246 (a.v.), Virial sorti (-V/T) = 2.1530

ATOMLARIN EFFEKTIiV YUKLORIi VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yiiki Koordinatlar1 (Angstremls)
X y z

113 5.093863 -1.23378679 -0.66354639 -1.09908805
2 13 -6.564613 1.12625007 -0.66354673 -1.09908805
313 2.962022 -1.23378679 1.69649002 -1.09908805
4 13 -7.501561 1.12625007 1.69649002 -1.09908805
513 -7.661688 1.12625007 1.69649002 1.26096705
6 13 3.336917 -1.23378735 1.69649002 1.26096705
713 5.244583 -1.23378735 -0.66354704 1.26096705
8 13 -8.398846  1.12625007 -0.66354724 1.26096705
9 6 2.249663 0.56498871 -0.84658288 2.54553302
10 6 -0.001350 0.56498871 0.49341712 2.54553302
11 6 4504102 -0.75136991 1.25341712 2.54553302
18 6 2.494924 0.67321298 -0.42376293 -2.24659698
19 6 0.507245 0.67321298 0.91623707 -2.24659698
20 6 4594009 -0.64314564 1.67623707 -2.24659698
15 1 0.950002 -1.32293399 0.99009784 1.65554569
16 1 0.986132 -1.32294644 0.99009210 3.43551065
17 1 -2.214404 150029614 1.03341712 2.54553302
12 1 -2.262523 1.50029614 -1.38658288 2.54553302
13 1 0.911836 -0.37031873 -1.38658288 2.54553302
14 1 1.068415 -0.55219075 2.32506429 2.54553302
21 1 -2.356913 1.60852041 -0.96376293 -2.24659698
22 1 0.928135 -0.26209446 -0.96376293 -2.24659698
23 1 -2.195478  1.60852041 1.45623707 -2.24659698
24 1 1.059881 -0.44396648 2.74788424 -2.24659698
25 1 1.003774 -1.21470972 1.41291778 -3.13658431
26 1 1.261772 -1.21472217 1.41291204 -1.35661935

PP+Alg nanokompoziti iiciin alinmis naticalorin interpretasiyasi.

kompozitinin ionlagma potensialinin qiymsoti: I, = - &, =-103.912029%eVeV.

oldugunu  gostorir.
disturu ilo hesablanir.

Qadagan olunmus zonanin qiymati:
PP+Alg  nanokompozitinin
Nanokompozitin  méhkamliyi

kecirici  material
1
n= E(gABMO —&ytMO )

n =0.724264a.v. n <1eV oldugundan PP+Alg nanokompoziti yumsaq material
hesab olunur. &,guo Menfi isarali olduguna gore PP+Alg nanokompoziti
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elektrofildir. PP+Alg nanokompozitinin stabilliyi

disturu ilo hesablanir. Burada Epp, , -PP+Alg nanokompozitinin, E, -Al-
nin, Ec, -Co-nin, Ey, -Ho-nin tam  enerjisidir.  Epp, 5 = -2452.487606 a.v.,
En = -482.1626203av, E;, = -76.0153893 av., Ey, = -1.1770491av.,

oldugundan AE(PP + Alg) = -288.7286627a.v. AE(PP + Alg) < 0 oldugundan
PP+Alg nanokompoziti stabildir.
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Sak. 3. PP+Alg nanokompoziti Sak. 4. PP+Alg nanokompozitinin
molekulyar diaqrami

4. PVDF+Alg nanokompoziti ii¢iin kompiiter hesablamalari

PVDF+Alg nanokompozitinin nozari modeli kimi iki C,H2F, polimeri
arasinda yerlogdirilmis Alg nanohissaciyine baxilmisdir. Hesablamalar zamani
hor C va F atomlarindan 5, H atomundan bir, Al atomundan 9 olmaqla 116 say-
da bazis funksiyalarindan istifado edilmis vo 184 sayda molekulyar orbital qu-
rulmusdur. Nanokompozitin 168 sayda elektronu on asagi enerjili 84 enerji so-
viyyasini doldurur. PVDF+Alg nanokompoziti ii¢iin se¢ilmis nazori modelin

foza qurulusu sokil 5-da verilmisdir.
Tam enerji = -2711.6071413 (a.v.), Elektronlarin kinetik enerjist =2403.509511427 (a.v.)

Karelyasiya enerji = -1.638786812 (a.v.),  Virial sorti (-V/T) = 2.1275
ATOMLARIN EFFEKTIiV YUKLORIi VO KOORDINATLARI
Z Atomu Yk Koordinatlar1 (Angstremls)
X y z

113 5.228847 -1.23378679 -0.66354639 -1.09908805

2 13 -10.462091 1.12625007 -0.66354673 -1.09908805

313 9.149839 -1.23378679 1.69649002 -1.09908805

4 13 -7.589187 1.12625007 1.69649002 -1.09908805

513 -8.800412 1.12625007 1.69649002 1.26096705

6 13 3.392129 -1.23378735 1.69649002 1.26096705

7 13 3.220107 -1.23378735 -0.66354704 1.26096705

8 13 -9.078213 1.12625007 -0.66354724 1.26096705

9 6 2.891050 -0.38036534 -0.38397900 2.63470800

10 6 3.442811 -0.38036534 0.95602100 2.63470800

13 9 5.671773 -1.53217913 -1.04897900 2.63470800
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14 9 -0.637222 0.77144844 1.62102100 2.63470800
15 9 4.369657 -0.08480901 -1.94663401 -1.66198900
16 6 3.647599 -0.08480901 -0.61663401 -1.66198900
17 6 -2.948064 1.07566503 0.05336599 -1.66198900
20 9 0.676586 1.07566503 1.38336599 -1.66198900
11 1 -1.413917 0.55494209 -0.92397900 2.63470800
18 1 -2.736886 2.01097247 -0.48663401 -1.66198900
19 1 0.992459 -1.02011645 -0.07663401 -1.66198900
12 1 0.982912 -1.31567278 1.49602100 2.63470800

PVDF+Als nanokompoziti iiciin alinmis naticalorin interpretasiyasi.
Enavo = €5 =-91.042701eV  &yrpo = Egq =-91.562537eV. PVDF+Alg nano-

kompozitin ionlagma potensialinin qiymati: = gy,0=91.562537eV. Qadagan
olunmus zonanin qiymoti: €aguo — Eyrmo =0.519836eV. Bu iso nanokompo-

zitin kegirici material oldugunu gdostorir. Nanokompozitin  moéhkamliyi

5= %(gABMO ~eymyo)~0-299918a.v. dusturu ilo hesablanir. ;<1ev oldugundan

PVDF+Alg nanokompoziti yumsaq material hesab olunur. &gy Monfi isaroli
olduguna gora PVDF+Alg nanokompoziti elektrofildir.

Nanokompozitin stabilliyi AE(PVDF +Al) = Epyp, o, -4-E,, —2E, -2E, —2E,
disturu ilo hesablanir. Epype, o, - PVDF+Alg nanokompozitinin, E,, - Als-
nin, Ec - Cz-nin, E, - Hz molekulunun vo Eg - Fa-nin tam enerjisidir.
Epvoria, = -2711.6071413 av., E,,=-482.1626203 av., E = -76.0153893
av., Ey,= -11770491 av, Eg = -198.7541458

AE(PVDF + Alg)=-231.0634917 a.v. AE(PVDF+Al)<0 oldugundan PVDF+Alg

nanokompoziti stabildir.

Atomlarin hesablanmis effektiv yiiklori asasinda Alg nanohissaciyinin,
PP+Alg vo PVDF+Alg nanokompozitlorinin molekulyar diaqramlar1 qurulmus-
dur. Diagramlarda rabito uzunluglarin qiymatlori Angstremlorlo verilmisdir
(sokil 2, 4, 6).

F 4.370

a.v. oldugundan

-9.078

2.3601

Sok. 5. PVDF+Alg nanokompoziti Sok. 6. PVDF+Alg nanokompozitinin

molekulyar diaqrami

170



5. Natica

Aliminium nanohissaciyi vo onun PP+Alg, PVDF+Alg nanokompozi-
siyalart SFN metodu ilo komplterds todqiq olunmusdur. Aliminium nanohis-
saciyi Vo onun nanokompozisiyalarinin orbital enerjilori, ionlasma potensiali,
tam elektorn enerjisinin giymatlori, nanohissaciys va onun nanokompozisiya-
larina daxil olan atomlarin effektiv yiiklori hesablanmisdir. Hesablamalarin no-
ticalori gostorir ki, aliminium nanohissaciyi vo onun PP+Alg, PVDF+Alg na-
nokompozisiyalar1 yumsaq, elektrofil vo stabil kegirici materiallardir.
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MOJEJIUPOBAHUE U UCCIIEJOBAHUE HAHOYACTUIBI AMIOMUHUYMA U
EI'O HAHOKOMITO3UIIMM C METO/IOM TEOPUM ®YHKIITMOHAJIA
INIOTHOCTH

A.I'TACAHOB
PE3IOME

IMocTpoeHa TeopeTnueckas BH3yalbHas MO HAHOYACTHIBI AFOMHHHYMa U €ro
HaHOKOMIO3uLMiA. Ha 0ocHOBe 3TUX Mopeseill MpoBeAeHbl KOMIBIOTEPHBIC BBIYHCIICHUSI METO-
mom Teopnm ®Dysxumonana mmotHoctd (TOII). B kagectBe atomubIX opbOmrtaneir ncllois-
30BaHbl 1S-, 2S-, 2px-, 2Py-, 2P;-, 35-, 3Px-, 3Py-, 3P,-, opOuranu atomos Al, 1s-, 2s-, 2p,-,
2py-, 2p,- opbutamu atomoB C u F, 1s- opbutamu atomoB H Ttuma ¢ynkimii I'aycca. B
pe3yJibTare pacyeToB BHIYHMCICHBI OpPOMTAILHBIE SHEPrHM, ITOTEHIMAN WOHHM3ALUH, IT0JIHAs
ANIEKTPOHHAsI SHEPTusl. Pe3ynbTaThl pacyeToB MOKa3bIBAIOT, YTO HAHOYACTHUIIBI aJIFOMUHIYMA U
ero HaHokomno3uimu PP+Alg, PVDF+Alg sBIsIOTCS MSTKHUMH, 37€KTPOGHIBHBIME H YCTOM-
YMBBIMHA NPOBOJSIIMMHM MaTepHanamu. BeraucieHsl s¢dQekThuBHbIE 3apspl aTOMOB H
MOCTPOEHBI MOJIEKYJISIPHBIE IMarpaMMbl HAHOUACTHUIIBI ATFOMUHHYMa M €r0 HAaHOKOMITO3UIINH.

KiaoueBble cioBa: HAaHOTCXHOJIOTHS, KOMIIBIOTCPHOC MOJACINPOBAHUC, KBAHTOBOMCXAaHU-
YCCKOC BBIYHCIICHUC
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MODELING AND INVESTIGATION OF ALUMINIUM NANOPARTICLES AND
ITS NANOCOMPOSITES BY THE METHOD OF DENSITY FUNCTIONAL THEORY

A.G.HASANOV
SUMMARY

The theoretical visual model was constructed for aluminium nanoparticles and their
nanocomposites. These models have been studied by Density Functional Theory (DFT) method
1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2P, 35-, 3Ppx-, 3py-, 3P,-, atomic orbitals of Al, 1s-, 2s-, 2p,-, 2py-, 2p,-
atomic orbitals of C and F, and 1s- atomic orbitals of the type H used as atomic orbitals. As
atomic orbitals were used Gauss functions. The orbital energies, potential ionization, the total
electronic energy were calculated. The results of calculations show that aluminium nanopar-
ticles and PP+Alg PVDF+Alg nanocomposites are soft, electrophile and stable conductive
materials. The parsial charge of atoms has been calculated and the molecular diagrams for
aluminium nanoparticles and nanocomposites have been constructed.

Key words: Nanotechnology, computer modeling, quantum mechanical calculation.
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