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sinin müşahidə edirik. Həmçinin biz 150 dəqiqə üyüdülmüş maddənin rentgen 
struktur spektrində kiçik intensivlikli lakin yeni piklərin əmələ gəlməsini görə 
bilərik. Şəkil 1c və 1d –də 305 dəqiqə və 700 tezliklə birgə üyüdülmüş Ge-Si-un 
tozunun rengten struktur ölçmələrinə baxsaq, 67.8 və 74.9 bucaqlarında 
mexaniki ərintilərə xas piklərin əmələ gəlməsini görə bilərik. Ehtimal olunur ki, 
üyütmə müddəti artdıqca, Ge-Si maddələrin strukturunda ciddi dəyişikliklər 
baş verir və onların dəyişən xassələri ilə yanaşı, qarşılıqlı reaksiyaya girmə 
qabiliyyəti də artmış olur. Bu isə nəticədə mexaniki ərintilər alınması üçün 
yaxşı zəmin yaradır.  

 
Şək. 1. Üyüdülmüş maddələrin rentgen struktur spektrləri 
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Silisium dioksid nanohissəcikləri müxtəlif elektron sxemlərin, möhkəm 

örtüklərin hazırlanmasında və s. geniş istifadə oluna bilər.[1] İşdə Volfsberq – 
Helmhols metodu ilə (SiO2)10 nanohissəciklərin elektron quruluşu tədqiq 
edilmişdir. Molekulyar orbitallar nanohissəciklərin valent atom orbitallarının 
xətti kombinasiyası kimi təqdim olunmuşdur. Sleyter funksiyaları bazisində 
nanohissəciyin orbital enerjiləri, ionlaşma potensialı, tam elektron enerjisi 
hesablanmışdır. Si və O atomlarının kovalent radiuslarının qiymətlərini bilərək 
(rSi=0,111nm, rO=0,073nm) - bir Si və iki O atomlarınının təqribi olaraq 
yerləşdiyi kürənin radiusunun qiyməti rh ≈ 0,235 nm tapılmışdır (şəkil 1) SiO2 

molekullarının sayı isə 𝑛 = (
𝑅

𝑟ℎ
)
3

düsturu ilə hesablan-mışdır. Burada R kürə 

formalı hesab olan (SiO2)10 nanohissəciyinin radiusudur. R = 0,51nm olduqda 
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n = 10 alınır. Elektronlar tərəfindən tutulmuş ən yuxarı molekulyar orbitalın 
enerjisi 𝜀𝐻𝑂𝑀𝑂 =𝜀80= -0,267485a.v. və ən aşağı boş molekulyar orbitalın 
enerjisi 𝜀𝐿𝑈𝑀𝑂  

=𝜀81= -0,251584a.v. müəyyən edilmişdir. Nanohissəciyin ion-

laşma potensialı: Ip =-𝜀𝐻𝑂𝑀𝑂=-0,267485a.v. qadağan olunmuş zonanın qiyməti 
𝐸𝑔=𝜀𝐿𝑈𝑀𝑂 − 𝜀𝐻𝑂𝑀𝑂=-0,251584-(-0,267485)=0,015901a.v.=0,43266483eV 

alınmışdır. Bu isə (SiO2)10 -nanohissəciyinin yarımkecrici material olduğunu 
göstərir. (SiO2)10-nanohissəciyinin stabilliy[2], 𝛥𝐸((SiO2)10) = 𝐸(SiO2)10 − 𝑛 ⋅

(𝐸𝑆𝑖 + 2𝐸𝑂)
,
tam elektron enerjisi E=𝐸(SiO2)10=∑ i𝑖 kimi hesablanır. i üzrə cəm 

elektron olan orbitallar üzrə aparılır. 𝛥𝐸((SiO2)10) > 0 olduqda material 
qeyri-stabil, 𝛥𝐸((SiO2)10) < 0olduqda isə material stabil hesab olunur (cədvəl 
1). Beləliklə, (SiO2)10 nanohissəciyinin elektron quruluşu Volfsberq -Helmhols 
metodu ilə öyrənilmişdir[2]. Qadağan olunmuş zonanın qiyməti 𝐸𝑔 = 0,432665 

eV < 3,5 eV, 𝜀𝐿𝑈𝑀𝑂  mənfi işarəli 𝛥𝐸 <0 oldu-ğuna görə (SiO2)10 yarımkeçirici, 
elektrofil və stabil nanomaterialdır. 

       
Şək. 1. SiO2 molekulun və (SiO2)10 nanohissəciyinin nəzəri modelləri 
 

 
Şək. 2. (SiO2)10 nanohissəciyinin vizual modelləri 

Cədvəl 1 
(SiO2)10 nanohissəciyinin energetik parametrlərinin hesablanmış qiymətləri 

𝜀𝐻𝑂𝑀𝑂 (eV) 
𝜀𝐿𝑈𝑀𝑂 (eV) 

𝐸 (a.v.) 𝛥𝐸 ( a.v.) 𝐼𝑝 (eV) 𝐸𝑔 (eV) 

-7,2787
 

-6,8460 -72,4218 -12,9839 7,2787 0,4326 
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