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Silisium dioksid nanohissaciklori miuxtalif elektron sxemlorin, méhkom
ortiiklorin hazirlanmasinda vs s. genis istifado oluna bilor.[1] isdo Volfsberq -
Helmhols metodu ilo (Si02)10 nanohissaciklorin elektron qurulusu todqiq
edilmisdir. Molekulyar orbitallar nanohissaciklorin valent atom orbitallarinin
xatti kombinasiyasi kimi togdim olunmusdur. Sleyter funksiyalari bazisinds
nanohissociyin orbital enerjilori, ionlasma potensiali, tam elektron enerjisi
hesablanmisdir. Si vo O atomlarinin kovalent radiuslarinin qiymatlorini bilorok
(rsi=0,111nm, r¢=0,073nm) - bir Si vo iki O atomlarininin toqribi olaraq
yerlasdiyi kiirenin radiusunun qiymati r, = 0,235 nm tapilmisdir (sokil 1) SiO;

3
molekullarinin say1 iso n = (ri) disturu ilo hesablan-misdir. Burada R kiirs
h

formal1 hesab olan (Si02)10 nanohissaciyinin radiusudur. R = 0,51nm olduqda
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n = 10 alinir. Elektronlar torsfinden tutulmus an yuxari molekulyar orbitalin
enerjisi €gomo =Ego= -0,267485a.v. vo on asagl bos molekulyar orbitalin
enerjisi € yyo =€s1= -0,251584a.v. miisyyan edilmisdir. Nanohissaciyin ion-

lasma potensiali: I, =-eyono=-0,267485a.v. qadagan olunmus zonanin qgiymati
Eg=€Lumo — €nomo=-0,251584-(-0,267485)=0,015901a.v.=0,43266483eV

alinmisdir. Bu isa (SiOz)10 -nanohissaciyinin yarimkecrici material oldugunu
gostarir. (Si02)10-nanohissaciyinin stabilliy[2], AE((Si0;)19) = E(sio,)10 — 1 -

(Eg; + 2E,) tam elektron enerjisi E=E si0,)10=2; €; kimi hesablanir. i tizro com

elektron olan orbitallar tizro aparilir. 4E((Si03)19) > 0 olduqda material
qeyri-stabil, AE((Si0,)1y) < Oolduqda iso material stabil hesab olunur (codval
1). Belalikls, (Si02)10 nanohissaciyinin elektron qurulusu Volfsberq -Helmhols
metodu ilo 6yronilmigdir[2]. Qadagan olunmus zonanin giymoti E; = 0,432665
eV < 3,5 eV, g,yyo monfi isarali 4E <0 oldu-guna goérs (SiOz)10 yarimkegirici,
elektrofil vo stabil nanomaterialdir.
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Sak. 1. Si02 molekulun vo (Si02)10 nanohissaciyinin nozeri modellori
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Sok. 2. (Si02)10 nanohissaciyinin vizual modellori
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Codval 1
(Si02)10 nanohissaciyinin energetik parametrlorinin hesablanmis giymaotlori
oMo (eV) ELumo (eV) E (av.) AE (av.) I, (eV) E4 (eV)
-7,2787 -6,8460 -72,4218 -12,9839 7,2787 0,4326
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