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Titan dioksid (Tip,), nanohissaciyinin nazori vizual modeli qurulmusdur. Bu model 2sa-

sinda Xartri-Fok-Rutan metodu ilo  kompiiter hesablamalart aparilmisdir. Molekulyar
orbitallar nanohissaciya daxil olan atomlarm atom orbitallarimin xatti kombinasiyalar
soklinda axtarilmigdur.

Atom orbitallar: olaraq Ti atomlarimin Is-, 2s-, 2px-, 2py-, 2P;-, 3S-, 3Py, 3py-, 3P:-,
3dx*-, 3dy?-, 3dz*-, 3dxy-, 3dxz-, 3dyz-, 4s-, 4px-, 4py-, 4pz-, O atomlarimn ls-, 25-, 2px-, 2p,-,
2p,- orbitallarindan istifads edilmigdir. Atom orbitallar: kimi Gauss funksiyalarindan istifada
olunmusdur. Namalum Xatti kombinasiya amsallart XFR tonliklari hall olunaraq tapi/mugdir.
Hesablamalar naticasinds nanohissaciyin orbital enerjilari, ionlasma potensiali, tam elektron
enerjisinin giymatlari, nanohissaciya daxil olan atomlarin effektiv yiiklori hesablanmisdir.
Hesablamalarin naticalari gostarir ki, Titan dioksid nanohissaciyi mdhkam, nuklefil va stabil
genis zolaql yarimkegirici materialdr. (Tio, )6 nanohissaciyinin siialandiracagi fotonun dalga

jizunlugu A = 385,19 nm - dir.

Acar sozlar: Nanotexnologiya, komputer modellagdirmo, kvantmexaniki hesablama

Titanium oksid asasan fotokatalitik madds kimi boyalarin tarkibinds
isladilir. Bu birlogsmoys maraq nanotexnologiyanin inkisafi ilo alagodar olaraq
daha da artmusdir. Belo Ki, titanium oksidin nanohissaciklori onun fotokatalitik
xassasini daha da yaxsilasdirdigindan son zamanlar praktikada totbiqi xeyli
doracads genislondirilmisdir. Hal-hazirda titanium oksid nanohissaciklori UB
stialara davamli materiallarin - kKimyavi liflorin, plastmas materiallarin, matbos
boyalarmin, ortiiklorin, fotokatalitik maddalorin — 6z0-0zuni tamizloyan siigo-
lorin, keramik materiallarin, antibakterial maddalorin, hava va su tomizle-
yicilarinin tarkibinds, kosmetika vasitalarinin — glinasdan gorunmag Uctin olan
kremloarin, tobii nomliys davamli maddolorin, agardici kremlarin, darinin tabii
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halimi1 qoruyan kremlorin, makiyaj pudralarinin, qatig-siid msahsullarinin tomiz-
layicilorinin, kagiz sonayesi mohsullarmin torkibinds islodilir. Nanotexnoloji
metodlarm — Sath spektroskopiyasmin, skanedici elektron mikroskopiyasinin,
yuksok suratli impuls lazer spektroskopiyasinin, atom qiivvat mikroskopunun
vasitasilo TiO2 nanohissaciklorinin struktur qurulusu daha darindan tadgiq edil-
moya baglanmigdir Kvant mexanikasi hesablamalarina asaslanaraq titanium ok-
sid nanohissaciklarinin daha mikommal formalarini almaga cohd edirlor [1].
Osas mosoalo titanium oksid nanohissaciklorinin isiga hossasligini artirmaqdir.
Bundan basqa malum olmusdur ki, titanium oksid nanohissaciklorinin dlgulori
azaldigca gOy metilenin titanium oksid torkibli suspension mohlulda saths
adsorbsiya olunma doaracasi xeyli artir [2]. Bu effekt titanium oksid nanohis-
saciklorinin qurulusunun atomar saviyyada Oyronilmasini talob edir. Titanium
oksid nanohissaciklorinin nozari mosalalori bir sira todqgiqatlarda genis 6yranil-
misdir [3]. Masalon, molum olmusdur ki, hayacanlasmis CdSe kvant ndqtale-
rindon TiO, nanohissaciklorine elektronlarin injeksiyasini, onun olgtlarini tan-
zimlomoklo asanliqla modulyasiya etmok olur. Hissaciklor arasi elektron
oturiilmosinin stiratini 10 tortibdon 10 s yiiksaltmok ticin CdSe nanohisso-
ciklorinin diametrini 7,5 nm-dan 2,4 nm-a gador azaltmaq lazimdir [4]. Odur
ki, nanohissociklorin qurulusunun, xassslorinin vo onlarda yaranan kvant
effektlorinin nozori metodlarla 6yranilmasi miihiim shomiyyat kasb edir. indi
komputer modellogdirilmasi metodlart bu sahada an ¢ox tatbiq edilon Gsullar-
dandir[10]. Titan dioksid nanohissaciklarinin elektron qurulusunun kvantmexa-
niki metodlarla dyranilmasinin béyik shamiyyati vardir [5, 7]. Toqdim olunan
isdo titan dioksid nanohissaciyinin elektron qurulusu vo xassalori Xartri-Fok-
Rutan (XFR) metodu ilo 0yronilmisdir.

Istifads olunan metod

XFR metoduna gora molekul daxilinds elektronun hali Uj-molekulyar
orbitallar adlanan birelektronlu dalga funksiyas ilo tasvir olunur. U;-lor mole-
kuldak: atomlarin x4 atom orbitallarinin xatti kombinasiyalar1 soklinds axtarilir
[5-7]:

U, zchilq (1)

Xq atom orbitallart molum hesab olunur. Cg namalum omsallart XFR tonlik-
larinin hallindan tapilir. Bu tonliklori matris formasinda asagidaki kimi yazmaq
olar:

FC =ESC (2
Burada E-elektronlarin orbital enerjilori, S- xp Vo xq atom orbitallar1 arasinda
ortmo matris elementlori, C-namalum omsallar matrisidir. F-Fok operatorunun
matris elementloridir vo onlar C namolum komiyyatlorindon asili olur. Unitar
cevrilmo vasitasilo (2) Umumilogmis maxsusi giymatlor tonliyini adi moxsusi
giymatlor tonliyina gotirmok olar. Hesablamalar aparmagla ¢, -orbital enerjilori

Vo Cgy omsallarmim qiymatlori tapilir. Cgi-omsallarmnin qiymeotlori osasinda
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molekulyar orbitallarin analitik ifadosini almaq olar. Bu da nanoobyektlorin bir
sira parametrlorini hesablamaga imkan verir. & -moxsusi giymatlori asasinda

Titan dioksid nanohissaciyi tam enerjisini, ionlagsma potensialinin qiymatini,
elektrik keciriciliyini, mohkamliyini va s. todqig etmok olar. Hesablamalar
zamani ) q atom orbitallar1 olaraq Ti atomlarindan 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2P, 35-,
3px-, 3py-, 3p2-, 3dx%-, 3dy?-, 3dz*-, 3dxy-, 3dxz-, 3dyz-, 4s-, 4px-, 4py-, 4pz-,
O atomlarindan iso 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2P, - orbitalindan istifado edilmisdir.
Atom orbitallar1 kimi Gauss funksiyalarindan istifado olunmusdur [8]. Hesab-
lamalar zaman1 Mathcad, MS Excel vo HyperChem proqramlari(free) istifado
olunmusdur.

(TiO2)s nanohissaciyinin modellasdirilmsi vo kompiiter hesablamalar:
Isdo  (TiO,)s  nanohissaciyine  baxilmigdir.  Molumdur ki,
nanohissaciklorin qurulusu vo xassolori nanohissacikds atomlarin say1 vo
Olglsiindan asilidir. N sayda TiO; — dan ibarat olan nanohissaciyin 6lgust
D=2*rh*:/N 3)
dusturu ilo hesablana bilor. Burada rh TiO, -ni daxilindo saxlayan kiranin
radiusudur. Sokil 1-don gérindiiyii Kimi tagribi olarag :AZC_AD22+DCZ
kimi tayin oluna bilor vo AD=4*r1, DC=2*(r1+r2)-dir. Burada r1 — Ti atomu-
nun, r2 — O atomunun kovalent radiusu, rl= 0.132 nm, r2=0,073 nm, onda
rh=0,252 nm olar. N=6 oldugda titan dioksid nanohissaciyin (3) dusturu ila
hesablanmis 6l¢iisii D=0,92 nm alinir.

Ti

0 0

. ~

Sok. 1.

Hesablamalar zamani har Ti atomundan 19 va har O atomundan 5 ol-
magla, comi (19*6)+(5*%12) = 174 atom orbitalindan istifads edilmisdir. (1)
disturu ssasinda 174 sayda molekulyar orbital qurulmusdur. (TiO2)s nanohis-
saciyin 228 sayda elektronu on asagi enerjili 114 enerji saviyyasini doldurur.
Sakil 2-da (TiO2)s ligiin secilmis foza qurulusu verilmisdir.
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Sok. 2. (Ti02 )e nanohissaciyinin xott, kiirs - slindir vo kiiralorlo vizual modeli

Tam enerji = -5926.024382543 (a.v.)
Elektronlarm kinetik enerjisi= 5883.511010406 (a.v.)
Virial sorti (-V/T) = 2.0072

ATOMLARIN EFFEKTIV YUKLORI VO KOORDINATLARI

Z Atomu Yk Koordinatlar1 (Angstremlo)
X y z

1 22 0.542216 -3.56410738 -0.29297618 1.72116576
5 22 0.896664 -0.74458664 -1.07020746 4.95880150
6 22 0.511050 -0.13073315 2.11087546 3.98221852
8 22 0.452384 1.50098364 -0.52336588 2.57052028
14 22 0.710204 -1.59355654 2.29097338 1.72116576
15 22 0.739018 -0.53822152 -0.13971223 0.54990893
7 8 -0.393031 0.31103757 1.06153586 2.24188966
4 8 -0.253245 -1.16599732 3.86271115 3.85217182
9 8 -0.366992 1.11154810 -1.53717678 4.34405295
10 8 -0.356691 -1.09845384 0.93386218 5.36773997
11 8 -0.250548 -2.15448960 -1.83169438 3.66560420
12 8 -0.260116 1.57533310 -1.75123765 0.92628662
13 8 -0.262982  1.10373453 -0.94826207 -0.20800341
2 8 -0.284869 -3.30797431 -0.98391829 3.59049135
3 8 -0.259787 -1.37758767 4.15023413 2.41381666
16 8 -0.390931 -3.56410738 1.69800575 1.72116576
17 8 -0.382297 -0.66552867 1.79397756 0.00011448
18 8 -0.390048 -2.34152470 -1.11060784 0.36621561

Alimmus naticalarin tahlili

(TiO2)s nanohissaciyinin 228 elektronu on asagi enerji saviyyasindan
baslayaraq iki-iki saviyysalords yerlosdirilir. Elektronlar torafindon tutulmus an

yuxar1 molekulyar orbitalin enerjisi &y, = &,,, =-2.199590 eV, on asag:1 bos
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o = Eps = 1.027713 eV. lonlagma poten-
Evmo= 2199590 eV[7]. Qadagan olunmus zonanmn
=3.227303 eV. Bu iso (TIO2 )6 nanohissaciyinin genis

molekulyar orbitalin enerjisi iso &
sialmin qiymeti: 1, =
qiymati &

pemo — Evtmo =

zolaqli yarimkecirici material oldugunu gostarir. MOhkamlik ,7:;(8

dusturu ilo hesablana bilor vo 7 = 1.6136515 eV. p>1ev olduguncfan (TiO2)s
nanohissaciyi mohkom material hesab olunur. &g, Misbat isarali olduguna
gors (TiOz)e nanohissaciyinin nuklefildir. (Tio,) nanohissaciyinin stabilliyi
AE((Ti0,); )= Efro,, —6-Ey; ~12-E,, dusturu ilo hesablanir. Burada AE((TiOZ)B)
(TiOZ)6 nanohlss;yuylnln stabilliyini miayyan edoan parametrdir. Ag((Tio,),)>0
oldugda material geyri-stabil, AE((TiO,),)<0 oldugda material stabil hesab olu-

~ o )

nur. o\ - (TiO,), nanohissaciyinin, E;- Ti-nin hesablanmis tam enerjisidir.

Ero,), = _-5026.024362543 av. E_= -839.5874608 a.v., E =-73.66181291

a.v. oldugundan, AE((Ti0,),)= 4,557863021 .. AE((TiO,),) < 0 oldugundan
(TiO,), nanohissaciyi stabildir. (1i0,), nanohissaciyinin siialandiracag: fotonun

dalga uzunlugu /1:( c-h «10° m dusturu ilo hesablanir. Burada
gABMO YTMO )Xl 6 X].O -

c=3-10°m/san, h =6,63x10*Csan gétiirsek, A=385,19 nm alnar.

(TiO2)s nanohissaciyinin nozari vizual modeli qurulmusdur. Bu model
osasinda XFR metodu ilo komplterdo hesablamalar aparilmigdir. (TiO2)e
nanohissaciyinin orbital enerjilori, ionlagma potensiali, tam elektron enerjisinin
giymatlori, nanohissaciys daxil olan atomlarin effektiv yiiklori hesablanmis va
molekulyar diagrami qurlmusdur (Sokil 3). Hesablamalarin naticalori gostarir
ki, (TiO2)s nanohissaciyi mohkom, nuklefil vo stabil genis zolaqlh
yarimkegirici materialdir. (TiO2 )6 nanohissaciyinin siialandiracagi fotonun
dalga uzunlugu A= 385,19 nm - dir.
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Sak. 3. (TiO;)s nanohissaciys daxil olan atomlarm effektiv yiiklari
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MOAEJIUPOBAHUE 1 UCCJIIEJOBAHHUE
HAHOYACTHUIBI JMOKCUJA TUTAHA

M.A.PAMA3AHOB, AI'TACAHOB, ®.I'.ITAITAEB, U.C.AXMEJIOB
PE3IOME

[MoctpoeHa Teoperuyeckast BuzyanbHas Moneib Hanodactuubl (TiO;)s. Ha ocHOBe 3T0i
MOJICTI TIPOBE/ICHB! KOMITBIOTEPHBIE BBIYHMCIECHHUS ¢ MeTonoM XapTpu-doka-Pyrana (XDP).
MortekyssipHbIe OpOUTAIIH MPEICTABICHBI B BUJIE JMHEWHONH KOMOWHAILIMY aTOMHBIX OpOuTasen
aTOMOB HAHOYACTUIIEL. B KauecTBe aTOMHBIX OpOHUTasiell HCMONb30BaHbl 18-, 28, 2Dy-, 2Py-,
2p,-, 3s-, 3px-, 3py-, 3p.-, 3dx>-, 3dy-, 3dz>-, 3dxy-, 3dxz-, 3dyz-, 4s-, 4px-, 4py-, 4pz-
op6utamu atomos Ti, 1s-, 28-, 2px-, 2py-, 2P,- opOuramu aromo O Tuma dyHkuuii I'aycca.
UncneHHble 3HAYEHHUsT HEW3BECTHBIX KOA(PQUIMEHTOB JTHHEHHOW KOMOWHAIMKM Hal/IeHbI pe-
meHneM ypaBHeHnid X®PP. B pesynbrare pacyeToB BBIYHCIEHBI OpOWTAIBHBIE SHEPTHH, I10-
TEHLMAJl NOHU3aLWH, TOJHAs 3JIEKTPOHHAs SHeprus, »QQeKTUBHbIEC 3apsabl aTOMOB HaHOYA-
crupl (Ti03)s.. Pe3ynbraTsl pacueToB mokaspBaoT, uto HaHnodacTHisl (Ti0,)e sBIsIETCS Ke-
CTKHMM, HYKJI€O(HIBHBIM, YCTOHYMBBIM M IIUPOKO MOJIOCHBIM ITOIYIIPOBOISIINM MaTEpHAIOM.

JlimHa BostHBI (POTOHA M3ITyYEHHS! HAHOYACTHIT (Tio,), PaBHa A =1385,19 um.
6

KiaroueBble ciioBa: HAaHOTCXHOJIOI'UA, kOMHI)IOTepHOC MOACIIMPOBAHUC. KBAHTOBOMEXA-
HHUYCCKOC BBIYUCIICHUC
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MODELING AND INVESTIGATION OF TITANIUM DIOXIDE NANOPARTICLE
M.ARAMAZANOV, A.G.HASANOV, F.H.PASHAYEV, |.S.AHMADOV
SUMMARY

The theoretical visual model was constructed for nanoparticle (TiO;)s. This model has
been investigated by Hartree - Fock - Roothaan (HFR) method. Molecular orbitals are repre-
sented as a linear combination of atomic orbitals of the atoms of the nanoparticle. As atomic
orbitals 1s-, 2s-, 2px-, 2py-, 2P, 35-, 3px-, 3py-, 3P, 3dx*, 3dy*-, 3dz>-, 3dxy-, 3dxz-, 3dyz-,
4s-, 4px-, 4py-, 4pz- atomic orbitals of Ti, and 1s-, 2s-, 2p4-, 2py-, 2p,- atomic orbitals of O
were used. Gauss functions were used as atomic orbitals. The numerical values of the unknown
coefficients of the linear combination are found by he solution of HFR equations. The orbital
energies, potential ionization, the total electronic energy, the parsial charge of atoms of (TiO;)s
nanoparticle were calculated. The results of calculations show that (TiO;)e nanoparticles are
tough, nucleophile, stable, and large striped semiconductive materials. The weightlenth of the

radiation photon of (TiO, ), nanoparticles is A =1385,19 nm.

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