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MATHEMATICAL AND STATISTICAL PROCESSING OF THE DYNAMIC SERIES BY THE WIDTH OF THE
SOURCE MATERIAL OF THE UNIVERSAL SPLIT EQUIPMENT
Abstract

The need to form a dynamic series in order to theoretically substantiate the principle of operation of universal equipment for
splitting dried fruits, an angled cell for bone transfer, mathematical and statistical processing of the dynamic series of permissible
parameters of the dried fruit cell regulator depending on the width of sorted bones, the study of the width of split bones in
determining the optimal design parameters of equipment, based on probability theory, the limit of propagation is determined the
assembled dynamic series.

Keywords: dried fruits, military personnel, Armed Forces, army dry ration, dry rations, vegetable oil, a device for splitting
bones, dynamic range.

MATEMATHUKO-CTATUCTHYECKAS OBPABOTKA JTUHAMHUYECKOI'O PAJA 11O IUPUHE HCXOJHOI'O
MATEPHAJIA YHUBEPCAJIbBHOI'O OBOPYJJOBAHUSA PACKOJIA

AnHOTanuUst
HeoOxomumocTs  ¢GopMHpOBaHHS AWHAMHYECKOTO psila C MENbl0 TEOPETHYECKOro OOOCHOBaHMS NpUHOUNA PabOTHI
YHUBEPCAIBHOTO O0OPYIOBaHUS IO PAcKoly CyXO(pyKTOB, YCTaHOBJICHHas IIOJ| YIJIOM s4eiika Ul Iepefadyd KOCTOYKH,
MaTeMaTHKO-CTaTUCTHUYECKasi 00pabOTKa IMHAMUYECKOTO psijia JAOIMYCTUMBIX HMapaMeTpOB PEryisiTopa sueiiku cyxopyKToB B
3aBUCHMOCTH OT IIMPUHBI OTCOPTHPOBAHHBIX KOCTOYEK, HCCIEJOBAaHUE IMIMPUHBI PACKAJIBIBAEMBIX KOCTOUYCK IPU OIpeeIeHIN
ONTHMAJIBHBIX KOHCTPYKTHBHBIX IIapaMeTpoOB O0OpYZOBaHHs, Ha OCHOBE TEOPHH BEPOSTHOCTEH OINpeleneH Ipesen
pacIpoCTpaHeHUsI COOPAHHOTO TMHAMUYECKOTO PAA.
KnioueBble ciioBa: cyxo(dpyKThl, BOCHHBIE KaJpbl, BoopyxeHHbIe CHITBI, apMEUCKHIA CYXOil palioH, CyXoil maek, pacTUTENbHOE
MacIo, YCTPOMCTBO ISl PACKaIbIBAHMS KOCTOUEK, THHAMUIECKHI PSII.

UNIVERSAL CHAQISH QURULMASI XOMASHYOSI KENGLIGI BO‘YICHA DINAMIK QATORGA
MATEMATIK - STATISTIK ISHLOV BERISH
Annotatsiya

Universal qurug mevalarni chaqgish qurulmasi ish prinsipini nazariy jihatdan asoslash magsadida dinamik gatorni shakllantirish
zarurligi, burchak ostida o‘rnatilgan danak uzatish novi, danak meyorlagich uyachasining ma’qul parametrlari saralangan
danaklarning kengligiga bog‘liq holda quruq meva (danak)lar kengligi bo‘yicha dinamik qatorga matematik — statistik ishlov
berish, qurilmaning magbul konstruktiv parametrlarini aniglashda chagilayotgan danaklarning kengligini tadgiq qilish, ehtimollar
nazaryasiga asoslangan holda to‘plangan dinamik qatorning tarqalish chegarasi aniglangan.
Kalit so‘zlar: Qurugq mevalar, harbiy kadrlar, Qurolli Kuchlar, armiya quruq ratsioni, qurug ozig-ovqat, o‘simlik moyi, chaqish
qurulmasi, dinamik gator.

Kirish. Quruq mevalar kengligi bo‘yicha dinamik qatorga matematik — statistik ishlov berish orgali universal chagish
qurulmasi ish prinsipini nazariy asoslash imkoniyati yaratiladi. Avvalambor, bu texnologiyani ishlab chigishdan asosiy magsad,
harbiy kadrlarimiz ratsioni uchun zarur bo‘lgan quruq mevalar (bodom, yong‘oq, o‘rik danagi va h.k. mag‘zi) va undan
olinadigan o‘simlik moyi bilan ta’minlash jarayonini takomillashtirishdan iborat. Yoshlarni harbiy-vatanparvarlik ruhida
tarbiyalash hamda O‘zbekiston Respublikasi Qurolli Kuchlari tizimidagi ma’naviy-ma’rifiy ishlar samaradorligini oshirish
bo‘yicha gabul qilingan konsepsiyalarni amalga oshirish doirasida har tomonlama rivojlangan, bilimdon, xalgiga, shuningdek,
Vatanga xizmat qilish ishiga sodiq yoshlarni tarbiyalash bo‘yicha keng miqiyosli ishlar amalga oshirilmoqda [1].

Mavzuga oid adabiyotlarning tahlili. Armiya quruq ratsioni — bu dalada o‘zini o‘zi ovqatlantirish uchun harbiy
xizmatchiga beriladigan mahsulotlar to‘plami. O‘zbekiston Respublikasi Vazirlar Mahkamasining 2019 yil 3 dekabrdagi 966-son
“Qurolli Kuchlarning ozig-ovqat ta’minotini yanada takomillashtirish chora-tadbirlari to‘g‘risida”gi qaroriga bodom, o‘rik danagi
mag‘zi va o‘simlik moyi kabi mahsulotlar kiritilgan bo‘lib, unga ko‘ra taom bilan ta’minlashning iloji bo‘lmagan hollarda ikki
mahal issiq ovqat va bir mahal qurugq ozig-ovqat bilan ta’minlanishlari shartligi hamda har bir harbiy xizmatchiga jangovar
Xizmat va o‘quv-jangovar vazifalarga jalb qilinish davomida 100 grammdan bodom mag‘zi bir kosa issiq ovqatga almashtirilishi
kerakligi yoritilgan [6]. Vazirlar Mahkamasi tomonidan Ne189 2019 yil 4 martda tasdiqlangan ‘“Harbiy qismlarida autsorsing
xizmatlarini ko‘rsatish tartibi to‘g‘risida”gi Qarori asosida zamonaviy qurilmalar hamda sifatli quruq oziq-ovgat mahsulotlarini
Qurolli Kuchlarimizga yetkazib berish uchun mazkur Qurug mevalarni chagish universal qurilmasini ishlab chigish muhim
masalalardan biri hisoblanadi. Shu bilan bir qatorda, hozirgi kunda Mudofaa sanoati tizimida qo‘shinlarni quruq oziq-ovgat
mahsulotlari bilan ta’minlashni takomillashtirish, Qurolli Kuchlarning quruq ozig-ovqat ratsionidagi muammolar va ularni
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yechimi, Qurolli Kuchlar front orti qurug 0zig-ovqat bilan ta’minlovchi texnikalarini takomillashtirish bo‘yicha ilmiy tadqiqotlar
yetarli darajada olib borilmagan [2-4].

Tadgiqot metodologiyasi. O‘zbekiston Respublikasi Prezidenti Sh.Mirziyoyev 2021 yilga “Yoshlarni qo‘llab-
quvvatlash va aholi salomatligini mustahkamlash yili” deb nom berdi. Dar hagigat inson salomatligi, ayniqsa harbiy
xizmatchilarning sog‘lom bo‘lishi juda muxim va shartdir.

Hozirgi vaqtda birgina Toshkent shaxrining o‘zida yiliga o‘rtacha 38 tonna yog* ishlatilar ekan, bu degani esa xar-bir
fugaro uchun yiliga kamida 15 litrdan yog‘ mahsuloti to‘g‘ri keladi. Halgqning 60% (foizi) kungaboqar yog‘idan foydalanadi,
35% paxta yog‘idan va atigi 5% qolgan boshqa yog‘larni tanlashadi. Ularga zaytun, zig‘ir, bodom va boshgalar kiradi. Shu
sababdan o‘rganishlar natijasida harbiy xizmatchilar orasida uchraydigan turli-hildagi kasalliklarning asosiy sababchilarini
kundalik foydalinadigan yog‘larimiz tarkibidagi zararli elementlarda ekanligi aniqlandi [5-8].

Tahlil va natijalar. Yugoridagilardan kelib chigib universal qurug mevalarni chagish qurulmasi ish prinsipini nazariy
jihatdan asoslash magsadida dinamik qatorini shakllantirish zarur. Tadgigotimiz nazariyasini asoslashda qurug mevalarni
“danak” deb yuritamiz. Universal quruq mevalarni chaqish qurulmasidagi burchak ostida o‘rnatilgan danak uzatish novi, danak
meyorlagich uyachasining ma’qul parametrlari saralangan danaklarning kengligiga bog‘liq. 1- rasmga ko‘ra danaklar ikkita

[T9R1}

o‘lchamga - “a” va “b” larga ega.
a

\

I

Cfeﬁz 'll

N
Gz
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1- rasm. Quruq mevalarning asosiy parametrlari ta’sir etuvchi kuchlar: danak “a” tomoni bilan uzatilgan holat; danak “b”
tomoni bilan uzatilgan holat; m1, m2 danak po‘stlog® va mag‘izning og‘irlik markazlari A mag‘iz bilan danak orasidagi x
miqdori. G1, G2 - po‘stloq va mag‘iz oralig‘i.

Tadgiqotlarimizning ko‘rsatishicha, chaqish jarayonini amalga oshirishda qurilma tarkibidagi naucha va meyorlagich
uyachalariga meva danaklarini 1- rasmda ko‘rsatilgan holatda uzatilishi maqsadga muvofiq. Yana bir muhim talablardan biri
qurilma bunkeri bilan meyorlagich oralig‘idagi masofa b o‘lchamiga mos ravishda ishlangan (1- jadval).

Mevalardan ajratib olinadigan danaklarning dinamik gatoriga matematik-statistik ishlov berish natijalari chagiladigan
danak kengligiga tegishli dinamik gatorni aniglash quyidagicha amalga oshirildi:

1- jadval

Danakning kengligiga tegishli dinamik gator
1,6+ 1,6+ 1,9-
1,7 1,6+ 1,9-
17 1,8- 4,3-
1,7 15 4,7+
1,6+ 1,6+ 1,5=
1,4- 1,6+ 1,7+
1,6+ 1,5= 1,8-
1,7 1,7= 1,7
1,6+ 1,7= 1,6+
1,5= 1,6+ 15=

Yaratilgan universal chaqish qurilmasining magbul konstruktiv parametrlarini aniglashda chagilayotgan danaklarning
kengligini tadqiq qilishga to‘g‘ri keldi [9-11]. Quyidagi 1- jadvalda danakning kengligiga tegishli dinamik gator tagdim etilgan
(1- rasm). Ularning o‘lchami mikrometr yordamida aniglandi. (N=301 sm):

Dinamik qatorning son ko‘rsatgichlarini va tagsimot qonunini tanlash:

1. Ehtimollar nazaryasiga asoslangan holda to‘plangan dinamik qatorning tarqalish chegarasini (2-jadval) aniglaymiz:

K; = X haxr Xmin =1L9—-1,3=0,6mm
buyerda, X .. X, — dinamik qatordagi danak kengligining eng katta va kichik o‘lchamlari, mm.
2-jadval
To‘plangan dinamik qator uchun X; , mi, Pwj giymatlarini aniglash
Interval
o‘rtasi, Intervallarga P i
/p In;i;\l/ial‘liar tushishlar soni, Intervalla; ghtlmolllgl
8 Xi mi “
1 13-141 1,355 2 0,0666
2. 141452 1,465 4 0,133
3. 452163 1,575 12 0,400
4. 1,63 1,74 1,685 8 0,2666
5. 1,74 1,85 1,795 2 0,0666
6. 1,85 1,95 1,905 2 0,0666
Jami: 30 0997~1,0

2. Intervallar sonini hisoblaymiz:
K=+/N =547.

bu yerda N — dinamik qatordagi o‘lchash natijalari soni [12, 13].
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3. Interval kengligini topamiz:
K, 016

K 547

4. Statistik axborotlarni quyidagi son ko‘rsatgichlarida aniqlaymiz:
- o‘rtacha arifmetik qiymati

=0,11mm.

< — X, m; + XM, +...+X;m;  1,35-2+1,465+1,575-12+1,685-8+1,795-2 +1,905-2
m; +m, +...Mm; 2+4+12+-8+2+2
— 4834 =1,61sm o‘rtacha kvadratik og‘ishni aniglaymiz:
30
b NOG —07m, + O =07 m, - O — 07 m,
30 —1
/(@35 —-1,6)22+ (1,465 —1,6)2 -4 + (1,575 —1,6)2 -12 + (1,685 —1,6)2 -8 + (1,745 —1,6)2 - 2
29 o
—1o) - \/0.2525
/@905 16" -2 _ /0.2525 _ 0,018112068 = 0,0046.
29 29
5. Variatsiya koeffitsiyentini hisoblaymiz:
v — 2 00046 _ 5 goz288 ~ 0,003.
< 1,61

Variatsiya koeffitsiyenti qiymati kamligi bois to‘plangan dinamik gator Gauss tagsimot qonuniga tobora intilib borish
tendensiyasiga ega degan xulosaga kelishimiz mumkin bo‘ladi. Bu dinamik gator (2-rasm) uchun differensial funksiya egri
chizig‘ini quyidagi formula orqali aniqlashni tavsiya etamiz:

1 O —x)2 O —x)2
(%) = e 2 =0,37e 32°7
* ~ 27r
6y 7z =3,14;e2,718 =~ 2,72 I'aTCHI.

A Ptaj >

0,4
4

0,2 7

o -] x = 1,578 sm

1,3 1,41 1,52 1,63 1,74 1,85 1,96

2- rasm. Dinamik gator diagrammasi:
1 - gistogramma; 2 — pomigon.
Demak, nazariy tagsimot egri chizig‘ini esa quyidagi formula bilan aniqlaymiz, ya’ni:
_n7 0,11 _
POG), =L F ) = 5.0046 f(x,) =23,913f (x,).
Nazariy tushunchalar ehtimolligi:
m = P(x;), - N.
Demak, matematik statistik ishlov berish natijalariga asoslangan holda danaklarni meyorlash tomonga o‘rnatilgan
noucha kengligi:

Vv =§=£‘=O,4sm=4mm.
oralig‘ida olishni tavsiya etamiz.

= = -
| =

- 2 o

z P
\\ s
\\\ ,///

3- rasm. Danak uzatish nauchasining kengligini aniglash sxemasi:
1- naucha; 2— danak.

Danak 2 bilan naucha 1 oralig‘ida (3- rasm) hosil gilingan A=v_v ga teng tirgish, danak meyorlagich uyasi
ichkarisiga danakning ishonchli joylashishini, danaklarni mevalardan ajratib oluvchi kallaklarda esa yon tomondagi darchasidan
danaklarning tashqariga ajratilib tashlanishi ta’minlanadi [14].

Xulosa va takliflar. Quruq mevalarni chaqish va o‘simlik moyini olish jarayoni nazariyasini asoslagan xolda, Qurolli
Kuchlar va xalq xo‘jaligida yuqori samara bilan ishlash imkonini beruvchi universal qurilma ishlab chiqish zaruriyati isbotlab
berildi. Bu orgali esa Mudofaa sanoatiga ko‘p vaqt va ishchi kuchi uchun ortigcha sarf harajat qilmasdan yosh harbiy kadrlarimiz
ratsioniga quruq mevalarni hamda o‘simlik moyi mahsulotlarini yetkazib berishda ilmiy jihatdan asoslangan zamonaviy qurilma
ishlab chiqishdek mas’uliyatli vazifa bajarildi deb ayta olamiz.
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KPHUBBIE BJIECKA JIHTH3UPOBAHHBIX KOMIIOHEHTOB I'VIK SDSS J0806+2006 © OLIEHKA BPEMEHU
3AJEPKKHA
AHHOTAIHS

B pabote mpenctaBieHbl pe3yibTaThl HOTOMETPUUECKOTO aHAIN3a W300paKCHHH ABOWHOrO TPAaBUTAIIMOHHO JIMH3UPOBAHHOTO
kBazapa SDSS J0806+2006, nabmonmaBuierocs B Maiinanakckoit obcepBaropun B mepuoxn 2017-2021 r.r. Kpusele Gnecka
MOKa3alli, 4TO SPKOCTh HCTOYHHKA-KBa3apa B JaHHBIM [IEPUOJ UMEET 3aMETHYIO, U BO3MOXKHO MMEPUOANYCCKYIO, IEPEMEHHOCTb.
Brruncneno BeposiTHOE 3HaYEHHE BPEMEHH 3aepKKH Afag = —17.0+2.5 qHel, muaupyomuM sBiseTcsa 6onee spKUi KOMIIOHEHT
A. DTa BenMYMHA COIJIAcyeTcsl ¢ paHee NPeACKa3aHHBIMU TEOPUTHYCCKUMH 3HAUCHUSIMH JUTS 9TOH CHCTEMBI.

KaroueBble ciioBa: ['paBUTAIIMOHHO TMH3UPOBHHEIN KBazap, SDSS J0806+2006, Bpemst 3aAepKKH.

LIGHT CURVES OF THE LENSED IMAGES OF GLQ SDSS J0806+2006 AND TIME DELAY ESTIMATION
Abstract

The paper presents the results of photometric analysis of images of the double gravitationally lensed quasar SDSS J0806+2006,
observed at the Maidanak Observatory in the period 2017-2021. The light curves showed that the brightness of the source-quasar
in this period has a noticeable, and possibly periodic, variability. The probable value of the delay time At = —17.0+2.5 days is
calculated, the brighter component A is the leading one. This value is consistent with previously predicted theoretical values for
this system.

Key words: Gravitational lensed quasar, SDSS J0806+2006, time delay

SDSS J0806+2006 I''IK TUH3AJTAHT'AH TACBUPJIAPUHUHI PABIHNAHJIUK 3T'PU YN3UKJIAPU BA KEUMNIII
BAKTUHU XUCOBJIAILI
AHHOTaIUA

Ymoy makonmama 2017-2021 #muapaa Maiinanak pacanxonacuzaa kysatwiran SDSS J0806+2006 kappanu rpaBHTAIHOH
JMH3AJIAHTaH KBa3ap TACBHPIAPHHHHT (DOTOMETPUK TAaXJIMIM HATHKATAPU KEITHPHWIraH. PaBIIAHINK STPU YM3HKIAPH MAbIyM
Oup maBpaa KBazap MaHOABCHHUHT EPKUHIMIU CE3MIAPIHM BAa SXTHMOJ JaBPHi Y3rapyBYaHIIMKKA 3ra JKAHIUTHHH KYPCATIH.
Keunkum BakTWHUHT 3XTUMONHMHA KuiMaté Atas = —17.0+2.5 xyH OKaHIMTH XUCO0Ia0 UYMKWIIN,HUCOATaH EPKUHPOK A
KOMIIOHEHTa €TaKYH JKAHJIMTH MabiyM.By KuiiMaT ymiOy TH3UM ydyH OJJHHAAH TAXMHH KWJIMHTAH Ha3apuil KuMaTiapra Moc
Keaju.

Kanur cy3nap: ['paBurarmion quH3ananrad ksazap,SDSS J0806+2006, KeUMKHII BaKTH

BBenenue. SIBieHre rpaBUTALOHHOTO JINH3UPOBAHMUS BBISBISACT OUYCHb MHTEPECHBIC U HEOOBIYHBIC CBOWCTBAa MaTepHH
Bo Bcenennoif, HanmpuMep, u3-3a Hero (GopMHpPYIOTCS KpaTHBIE M300pakeHHs (OHOBBIX HCTOYHHKOB, BBICTYIAsi B KadeCTBE
MPUPOJHOTO TEJIECKOIIa, pa3penraeT ganeKkue, O4eHb cllabble acIeKThl 0OBEKTOB B KOCMOJIOrHIecKiX Macmrabax. Ocoboe MecTo
3aHMMAIOT TPABUTAIMOHHO JHMH3UpoBaHHbIe KBasapsl (I'JIK), koTopble MO3BONISIOT pemiaTh psA aKTyaJdbHBIX BOIPOCOB
COBPEMEHHOM KOCMOJIOTHH, TaKMX Kak, NpoOieMa TEeMHOH MaTepuH WM SHEPrUH, ONpPEAENICHHE MAacChl KOCMOJIOTHYECKUX
00BEKTOB, CTpOeHHE BeeleHHOM, BenMUrHa TTOCTOSIHHOW Xa0061a, CTPYKTypa HCTOYHHKOB-KBa3apoB U Ap. (CM., Harpumep, [1,2]).

Tak, ¢ TOMOIIBbIO TPABUTAIIMOHHOTO JIMH3UPOBaHMs OblTa OOHApy)KeHa 4acTb TEMHOW MaTepuu B BUJIE 3Be3l Malioif
maccel B Hamei ['anaktuke [3,4], oOHapyeHa oJlHa U3 CaMBbIX MAJICHBKUX MU3BECTHBIX BHECOJIHEYHBIX IUIAHET [5], 0OHapyKEeHBI
MAacCHBHbIC KpyIMHOMAacCIITaOHbIe CTPYKTYpbl BO BceneHHoi#l [6], HalileHO SMIMpHUYECKOE NOKa3aTelbCTBO CYIECTBOBAHHS
TeMHOW Matepu [7]. Dddert yBennyeHns 6aecka mo3BoIUIT 0GHAPYKUTh HEKOTOPBIX M3 CaMbIX OTJaJICHHBIX ralakTHK [8].

[Tocrosinnas Xab6ma Hy — elie 0JJHO Ba)KHOE MPUIIOKEHHE IPaBUTALMOHHOTO JINH3UpoBaHus. HeonpeneneHHOCTh B €ro
ompeneneHud Bce eme gocruraer 10% [9]. bonee Toro, mexnay BennunHamuH,, HailleHHBIMH Ha OOBEKTaX C Pa3HBIMU
PacCTOSHUSMH HalIeHbI YyBCTBUTENbHAS pa3sHuna. C 3TOH TOUKH 3peHUs 3aa4a H3MEpeHuUst 3Toi BeananHbl Ha mpuMepe ['JIK ¢
pasHBIMH KpacHbIMH CMEIICHHSMH CTajla OJHOM M3 aKTyalbHBIX HampaBjeHWi B HaOmtonarenbHoi actpodusuke [10-12].
TlosToMy B mocneqHne HECKOJIBKO JET YUCIO0 HOBBIX OTKPHITEIX ['JIK pe3ko Bo3poc, ueMy crnocoOCTBOBaNIM MHOTOYHCIEHHEBIE
uccnenoparensckue npoektsl SDSS, GAIA, GRAL [cm. mHamp. 13-16]. Orcroma CTaHOBUTCS aKTyalbHBIM 3a]ada
HPOAOKUTENILHBIX MOHUTOPHMHIOBBIX HaOmoneHuid u30bpanubix ['JIK, BbigBiIeHHS (OTOMETPHYECKOH NEPEMEHHOCTH HX
JIMH3UPOBAHHBIX KOMIIOHEHTOB M HE3aBUCHMBIX U3MEPEHUH BPEMEHH 3aEPKKH.
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B atoii craTse MBI pecTaBIsieM pe3yabTaThl 5- JeTHero onTHdeckoro Monutopunra asoitHoro I'JIK SDSS J0806+2006 B
MaiinaHakckoi o6cepBaTOpHU — KPUBBIE OJecKa IBYX JIMH3UPOBAHHBIX KOMIIOHEHTOB U 3HAUCHHUE BPEMEHH 3a1CPKKH.

IIpensapurenbubie gannbie TJIK SDSS J0806+2006. TJIK SDSS J0806+2006 (puc.1,2) GbUT OTKPHIT OTHOCHUTEIBHO
HemaBHoO, B 2006 roxy, o ueM coobianocs B padore Inada et al. [17]. B atoii craTbe, Ha OCHOBE aHAM3a 0a3bl JaHHBIX H(PPOBOrO
o030opa nHeba SDSS, Obutn OTKpHITHL ABa HOBBIX ABOHMHBIX [JIK. IIpsMoe BocxokaeHHE HCCIENyeMOro OOBEKTa PaBHO
0=121"°.59875, a cxionenue 0=+20°.108861. KpacHoe cMmellieHNe MCTOYHHKA-KBa3apa B CHCTEME OKa3alics PaBHBIM Zqg=1.54,
YIIOBOE XK€ PACCTOSHHE MEXAY [BYMsl JIMH3UPOBAHHBIMUA KOMIIOHGHTaMU (=1.4” yriioBble CEKYHIbl. B MOMEHT OTKpBITHS KX
BHIMMBIN O1ieck B R dmimbTpe cocrarisur ma=18M.93 1 mg=19™.36. Mex1y MHUMBIMA KOMITOHCHTAMH HAXOJUTCS JINH3UPYIOIIAs
rajJakTHKa, BUANMBIA OJieck koTopoi cocraBiser Me=21".20. V3-3a 3TOro ee moTOK He JaeT 3aMEeTHOro BKJIaja B M3MEpeHHE
3BE3JJHBIX BEJIMYMH KOMIIOHEHTOB M €€ BIMSHHEM MOXKHO HpeHeOpeub, Kak ObUIo paHee B ciydasx apyrux aBoiHbix [JIK [cm.
Hamp. 18,19].

CrexTpockonus ¥ HaOMIONECHHS B ONTHYECKOM M OMM)KHEM HMH(PaKpacHOM Jualna3oHax IOKa3ajld, Y4TO M300paeHus
KBa3apOB HMMEIOT MACHTUYHOE KpacHOE CMELICHHE U INPOTSDKCHHBIH OOBEKT MEXKIY HHMMH, KOTOpBIC, BEPOSTHO, SBISETCS
auH3upytoei ranaktukoid 21=0.6. Ilone HeOa Bokpyr SDSS J0806+2006 conepXUT HECKOJIBKO OJNM3KUX TaaKTHK, KOTOpbIE
MOTYT CYLIECTBEHHO BO3MYLIaTh cucTeMy. [IpocTbie MOsie pacipeeNieH s MacChl ¢ pa3yMHBIMU [apaMeTpaMi BOCHPOM3BEIN
TIOJIOYKCHUS KBa3apOB U MOTOKU B CHCTEME.

Bbumi Taroke TPOBEIEHBI MOJENBHBIC PACYeThl HA OCHOBE CHHTYIIPHOTO u3oTepMmuueckoro siumuncouga (SIE). Tak,
HOJIYYHJIOCH, YTO pajuyc Kojbia DiiHmreiina b=0.69", mosunuonnsit yron PA=28°, orHowmenue oceit =0.08, ycuenue Oiecka
1=4.62. Bonee TOro, OHU HAILIM MOJEIBLHOE 3HAYECHUE BPEMEHH 3aJ€PKKU paBHOe Afag ~ 32 h tusm.

Pucynox 1. T'JIK SDSS J0806+2006 ¢
OKPYKAIOIIMMH OTOPHBIMU 3Be3JaMu B R
¢dunstpe Ha Teneckorne A3T-22. Ref —
omopHast 3Be3za, Pasmep momst 3.45x1.73
YIJIOBBIX MHHYT.

B cnemyrommii pa3 BHEMaHue Ha 9TOT 00beKT oOpaTi B padote [20]. OnTHdyeckuii CHeKTp IoKa3all, YT0 Ha HEMPEePhIBHOM
y4acTKe OTHOIICHHE IOTOKOB A/B = 1.3, a B JNMHWIX HMOHM3MpOBaHHOro MarHus A/B = 2.2. Taxke, OCHOBBIBasCH Ha
uHppakpacHsix AaHHBIX Teneckorna VLT, na ¢one Toit xe momenu SIE, Obita moiydeHa TeopeTHYECKas BEIMYHMHA BPEMEHH
3a1epiKKu Atag ~ 50 gHAM.

Pucynok 2. Kpynnomacurabusie nzobpaxenus SDSS J0806+2006, momyueHHbIi
Ha terneckone A3T-22 Maiinanakckoi o6cepBaTopuu (cieBa). 31ech e IoKa3aH
pe3yNbTaT BBIYUTAHHS MOJIENIBIO pacTpe/ieeHus Oaecka oT HabmoraeMoro (1o
cepenune). s cpaBHeHUS KayecTBa M300pakKeHUH MOKa3aHbl TaK)Ke JaHHbIe ¢ 2.2-
M teneckona UHS88 (crpasa) [17]. Ha n300pakeHNsIX XOPOLIO BUIHEI KOMIIOHEHTHI
A u B. Jlunupyronas raJakTuka ciiabasi i He TIPOSIBIISIETCsI Ha HALINX
HU300pAKEHUAX.

Kak BuzHO, 3TOT 00BEKT TpeOyeT NPOBEICHHS JINTENBHBIX HENPEPhIBHBIX HAOMIOCHUH ¥ MTOTBEPIKACHUS MPEABITYIIHX
pe3yabTaToB OINpeNeNieHHs BpPEMEHH 3aiepXku. B 9Toif paboTe MBI NpeACTaBMM HAllM ONTHYECKHE KpHBBIE OJecka
nuH3upoBaHHBIX KommoHeHToB [JIK SDSSJ0806+2006 Ha ocHOBE MaiiaHAKCKMX HAaOMIOJAaTeTbHBIX JAHHBIX M BEJIHYUHY
BpeMeHH 3azepkkd. Otclosa BHMAHO, YTO JUIMTENbHBIE onTHYeckue HaOmoxenus stod IJIK, ompenenenue Hammuus
MHUKPOJIMH3UPOBAHUS U U3MEPEHNE BPEMEHH 3aAeP KKH SBISIETCS JOBOJIBHO HHTEPECHOH IPOOIEMOH.

Kpusble 01ecka Jun3upoBanHbix u3odpaxenuii T'JIK SDSSJ0806+2006. HaGmroneHust 3TOro KBa3apa BeNHCH B
Maiinanakckoil 00cepBaTOpPHH, OTBEYAIOIIEH BCeM TPEOOBAHUSIM UIS MPOJOJDKUTENFHOTO MOHHTOPHHTA MOJOOHBIX OOBEKTOB
[21,22]. dnst HaGmromeHUst 3TOT0 00BEKTa BHIOMPAICH HOYH C OJIAaroNpHATHBIME acTPOKIMMAaTHYECKIMH yciaoBusimu. Ho ecmm
ydTeM, 4TO OOBEKT BUJICH B IIEPHOJ] C CEHTAOPS MO MapT, TO YMUCIO AAHHBIX HAOIIOAEHUH, MPUTOAHBIX A1 (OTOMETPHIECKUX
U3MEpPEeHUH M JalbHeHIero aHaiu3a OyAeT CYLIECTBEHHO MEHbIIE, 4eM Yy APYrHX OoO0bekToB. IIpu HaOMIONEHUAX MBI
ucnosnp3oBanu teneckon A3T-22 ¢ kamepoit SNUCAM 4Kx4K, ocHamieHHBIH HaOOpOM ONTHYECKUX (HIBTPOB CHCTEMBI
Jxoncona-Ky3una. 3a nmocnenuue rogsl (2017-2021 r.r.) Ham yzpanoch coOpaTh JOCTATOYHOE KOJHYECTBO HAOIIOJATETBHOTO
Marepuana Juisl (pOTOMETPHIECKOTO MCCIIENOBAHMS 3TOH cucTeMbl. B mTore mbl momyunian 120 HabmomaTenbHBIX TOUek B R
¢unsTpe.

W3mepenus BuauMoro Ojiecka JTHH3MPOBAHHBIX KOMIIOHEHTOB IOJTHOCTHIO IPOBOJMIINCH B CPE/ie KOMIUIEKCA IPOTPaMM
IRAF. XoTs1 MexIy HUMH pacHoiaraeTcsi MpOTsHKEHHAS JIMH3MPYIOMas TaJlaKTHKa, U3-3a CIa0OCTH ee MOTOKa STOT BKIAJ HE
CYILECTBEHHBIH 1 MBI €€ OT/AENBbHO HE YUUTHIBANIN.

B mepByio ouepens Mbl MOJYyYMIH KpUBYIO Onecka cuctemsl B meiaom (puc. 3). Ha rpaduke mokazaHa Takxke
OTHOCHTEJIbHAsE KpHBas Ojecka pedepeHTHO# 3Be3nbl, uTo mpuMepHO Ha ~ 3.30™ sipye Hamiero o0beKTa, Tak Kak JaHHBIC IO
KBazapy 3aech cmeileHbl BBepx Ha 0.25™ . OpHako Oieck caMoro KBa3apa MEHSCTCS HE3HAYMTENIbHO, IONEPEMEHHO
OTHOCHTEIBHO Ce30HOB ¢ aMmmurynoi ~ 0.10™. Bompmoil pa3dpoc u3MepeHHil OOBICHSIECTCS OTHOCHTEIBHOH ClIabOCTBIO

- 466 -



O‘zMU xabarlari Becrunk HYY3 ACTA NUUz | FIZIKA | 3/1 2023

CHCTEMBI. SIBHBIX NPHU3HAKOB MUKPOJIMH3MPOBAHHS 37eCh He BUIHO. OJHAKO 3TO MOJIOKEHHE II03BOJINTH HAaM BBIUHCIUTH
HauboJsiee BEpPOSTHOE 3HAYCHHE BPEMEHH 3aiepKKU. [1o3ToMy HaM HEOOXOAMMO MONY4YHTh IpadMKH H3MEHCHHs Olnecka
OTAENBHBIX KOMIIOHEHTOB.

Hnst sToro HeoOxoaumo ObUIO BBIOpPaTH Crmoco0 omucaHus (GYHKUUM pacrpeAeneHus: Oliecka MEXIYy HCKOMBIMH
koMnoHeHTamu. B makere mporpamm IRAF mpemycMOTpeHbI HECKOJIBKO BO3MOXKHOCTEH, Hanpumep QyHkuus [aycca, GpyHKIuUs
Moddara ¢ nokazarenem crenenu 1.5 mwm 2.5, Jloperna u np. CooTBETCTBYIONIME MapaMeTphl PACCUUTHIBAIOTCS Ha OCHOBE
3Be3q ormedeHHOH kak PSF (puc.l). deramm ¢oromerprueckoil o6paboTky M300pakeHUH B TECHBIX ITOJISIX MOXXHO HaWTH B
pabotax [19,23].
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Pucynok 3. OtHocutenbHble KpuBble  Pucynok 4. Kpupas Giiecka JIMH3MPOBaHHBIX
Onecka kBazapa SDSSJ0806+2006 B  kommoneHtoB 4 u B I'JIK SDSSJ0806+2006
LIEJIOM ¥ OIOPHOH 3Be3abl B mepuox B R-moioce.

2017-2021 r.r. B R-nonoce.

Tak, nmpuMeHHUB (HOTOMETPUUECKUH MeTOx TOAroHKN (yHKIMHK paccesHus Touku (OPT) k MalimaHaKCKUM H300paKeHHUIM
T'JIK SDSSJ0806+2006, mMbI momyunian kpuBble Oiecka 4 u B xommoneHToB (puc. 4). IloBenenune Onecka KOMIIOHEHTOB He
OTJINYATCS] OT U3MEHEHUH OJiecka CHCTeMBI B IeIoM - B TedeHne 2017-2021 r.r. u3MeHeHns O1ecka KOMIIOHEHTOB OoJiee sSIBHEI, a
ammntyna cocrabisier ~ 0.25™ Ha 4To emnie Hajgo oOpaTUTh BHUMAaHWE — TO, YTO KOMIIOHCHTBHI MCHSIOT CBOHM OJieCK MOYTH
CHHXPOHHO Jpyr K JAPYry. A 3TO yKa3plBaeT Ha TO, YTO BpeMs 3aJepKKH B 3TOH CHCTEME AOIDKEH OBITh OTHOCHTEIHHO
HeOonmpmiM (cM. Taroke paboter [17,20]) u BIMSHHE MUKPOJMH3MPOBAHUS MPAKTHYECKH OTCYTCTBYeT. Temepp mompoOyem
BBIYHCIIHTH BPEMSI 3a1€PKKH.

BbrunciieHne BpeMeHH 3aepaKH. B3sB 32 OCHOBY NOJIydeHHbIE HAMH KPUBBIE OJ€CKa JIMH3UPOBAHHBIX KOMIIOHEHTOB
SDSSJ0806+2006 MBI U3MEpHIN BpeMs 3aJCPKKH MEXIy W3MEHCHUSIMH WX BHIUMOro Onecka. [Ipw 3TOM MBI JOJKHBI
OIIPEENUTECST C TeM, 1) KaKUM M3 METOJOB MBI BOCIIOJIB3yeMCs JUISl BEIMHCICHUS] BPEMEHH 3alepXKKH, U 2) Kak MBI OyneMm
MHTEPIIOJIMPOBATh KPHUBEIE OJiecka Ul onperesieH s O1ecka KOMIIOHEHTOB, B T€ AaThl, He ObLIO HAOIIOICHUH?

Jnst Borumcnenust BpemeHn 3aaepxku B ['JIK Obutn pa3paboTaHbl MHOTOYHCIEHHBIE METOABI, HAPUMEp CTaHIApTHYIO
MuHuMu3aLus y%, Gopmynsl IensTa, nepuoauueckue Gpynkuuu [19,24,25] u ap. Ipuuem aj1s onpesieeHHs OTCYTCTBYIOMIMX
HaOroneHnit mpuMeHsieTcst GopMyIa JTMHEHHON WHTEPIOSIUE ¢ OKHOM 110 25-30 mHei. B aTHX MeTomax oiHa W3 KOMITOHEHT
«CABUTAETCS» C HEKOTOPOM IIArOM IO OCH BPEMEHM U 3BE3IHBIX BEIWYMH, W Ha KaXKIOM IIare BeIYUCIIETCS Kod(hHImeHT
KOPPEISIINH, AUCTIEPCHH | T.II. TOT CABHT, YTO COOTBETCTBYET MHHIUMAIIBHOMY 3HAUCHHUIO 3TOT0 K03 dumnmenTa n npuHIMaeTcs
3a HanboJee BEpOATHOE 3HAUCHIE BPEMEHH 3aIEPXKKH M PA3HHIIBI 3BE3JHBIX BETMIHH MEXTY KOMIOHEHTAMH.

B 3aBHCHMOCTH OT 4acTOTBHI HAOMIOAATENBHBIX NAHHBIX W BIHMSHHS MHUKPOJIMH3UPOBAHUS PaCcCMATPHUBAIOT OT/EIbHBIE
CE30HBI M BBIOMPAIOT T 3HAUYEHHMsI, YTO COOTBETCTBYIOT KPUTEPHIO CAMOCOTTIACOBAHHOCTH [26]. B Hamiem jxe ciiydae Mbl HMeeM
npuMepHo 1o 15-20 HaGuoieHuii B ce30H (C OKTAOPS O MapT), MPaKTUUECKOe OTCYTCTBUE MUKPOJIMH3UPOBAHHS ¥ PaBHOMEPHOE
n3MeHeHue Oecka KOMIOHEHTOB. C y4eTOM 3TOr0 Mbl PEIIMIM NMPUMEHHTh HECKOJIBKO MHOM MOAXOJA — CIOBHMIAeT 3BE3/IHbBIC
BEJIMYMHBl KOMIIOHEHTH B 10 OCH BpPEMEHH W BHUAMMOIO Oliecka, oOpasyeM OOBEIMHEHHYIO KPHBYIO OliecKa, MOIydaeMm
CTIIQXKEHHYIO KPHBYIO OJIeCKa ITyTeM HHTEPIOIAINH OOBMHBIM HONMHOMOM. COOTBETCTBHE MEXKIY HAHHBIMH HAOIIONCHUH U
CTJIAXKCHHOW KPUBOW BBIYHCIISIEM C TIOMOIIBIO U3BECTHON (hOPMYJTBI

2
T AB,i

2
2 1 J (mA,B,obs,i _mA,B,calc,i) , (1)
=352
N i=1
N 5 2 )
rae - YMCJIO JIaHHBIX HabmoJeHuH, O, p - CPEIHEKBAIPATHYHbLIE OMIMOKM M3MEPEHHH 3BE3HBIX BETMHMH

KOMIIOHEHTOB A H B, mA,B,ObS,i - Ha6JIIOI(aeMLII/I Omeck COOTBETCTBYIOIINUX KOMIIOHEHTOB, mA,B,caIc,i “UHTEPIIOJIMPOBAHHAA
TIOCIICA0OBATCIIBHOCTD 3TUX BCIIMYHH. HpI/I‘IeM
K
i
mA,B,caIc (t) = Zalt
i=0

[Ipu BBIYMCICHUH MBI OTOPOCHIIH TOYKH B CAaMOM Hadyaje M KOHIIC HAOJIIOICHHH, I/Ie OUYeHb MaJlo TOYeK. [IepBblil AeHb

@

HaGmoennii Mb1 Hopmuposam Tak, uto L = 270, uro coorsercreyer JD = 2458048. Uckombie mapamerpst 31eck Bpems
3a/IepIKKH At, pa3HHIIa 3BE3HBIX BEIMYUH MEXIy KOMIIOHEHTaMH AM, MHOTOWIeHb! ai. KoahGpuIneHTh! ToIMHOMHAIBHOTO psia
ai BBIYHMCIUINCH C MOMOIIBIO XOPOIIO M3BecTHOro Merona JleBenGepra-Mapxsapara [27]. Te mapameTpsl, 9TO COOTBETCTBYIO
HaUMEHBIIEMY 3HAYEHWIO y° TPHPABHUBAIOTCS K UCKOMBIM BelMUMHAM. Ynciio MHOTOUNIEHOB B (2) Ml ompenemmn K = 6. B
UTOre y Hac 9 HEeM3BECTHBIX BeIWYMH. J[s BBUICHEHHWs BEJNMYMHBI MX HeONpeneleHHOcTed Mbl, meTogoM MonTte-Kapro,
crerepupoBani 5000 HCKYCCTBEHHBIX KpHBBIX Ojiecka Ui OOOMX JIMH3UPOBAHHBIX KOMIIOHEHTOB M TPUMEHWIH K HUM
BBIILICONMCAHHYIO POLEAYPY. Pe3ynbpTaThl 3THX BBIYHMCIICHUIT NPEICTABICHBI HIKE.
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N

Pucynok 5. PacripeneneHuss BEpOSTHBIX 3HaUEHUH BpPEMEHH

pan 3a/Iep’KKH  (BEpXHSI THUCTOTpaMMa) M PasHULBl 3BE3THBIX

1000 — 200 BEJIMYMH (HIDKHSS THCTOTPaMMa) Ha OCHOBE HCKYCCTBEHHBIX
KpHBBIX OJiecKa, creHepupoBaHHbIX MeTo oM MoHTe-Kapiio.

N
1500 3000

1500
500 1000
— 500

25 -20 -13 -10 50588 0590 0.592 0594 0596

At (days Am (mag)

Pacnpenenenue 3HaueHn BpeMEHH 3aJepiKKU MOKasaHbl Ha puc. 5. Ha puc. 5a mokaszaHo, uto Hamboyiee BEpOSTHOE
3HAUYEHHE BPEMEHHU 33JEP>KKU MEXIy ABYMS KOMIOHEHTaMH paBHO At = —17.0 £ 2.50 guaM (A KOMIIOHEHTa JUAMPYIOIIas), a
pa3HHMIIA 3BE3AHBIX BEMMYUH MKy HUMI Am = 0.592™ + 0.0011™ ¢ 68 % N0CTOBEpPHOCTBIO.
7 T 1 © ¢ | | Pucynok 6. OG6oOmenHas
KpuBas Oyiecka HMCTOYHHKA-
1 kBazapa SDSSJ0806+2006 ¢
N y4EeTOM BpPEMEHH 3aJICPKKH H
2 ¥ ‘ pasHHIBI  6rmecKa  MEXIy

i JBYMSI KOMITOHEHTaMH.

Relative magnitude (mag)

7920 8140 8360 8580 8800 9020 9240 9460
JD - 2450000

Ha puc. 6 noka3ana obo6menHas kpuas Onecka uctounuka B [JIK SDSSJ0806+2006. Buano, uto cucrema ¢ 2017 rona
HpeTepreBaeT MepHoINIecKue H3MEHEHHS. DTOT MepHoJ NMPUONU3UTENILHO paBeH 3 roiaM, eciii oO0paTHTh BHHMaHHE Ha JiBa
MOCIEZI0BATEIbHBIX yBenuueHus Onecka npumepHo B JD = 8140 u JD = 9240. B TeueHue Bcex HaOMIONATEIBHBIX CE30HOB
pa3HHUIA 3BE3/IHBIX BEJIMYHH MEXIy KOMIIOHEHTaMH 4 U B He MEHSETCs, YTO MO3BOJISIET HaM YTBEPIKIaTh 00 OTCYTCTBUH B ATOH
CHCTEME BIHMSHUS MUKPOIUH3UPOBAHUSA. DTUM aCIEeKTOM JaHHBIA OOBEKT HAIOMHUHAET XapaKTePUCTUKH Apyroro apoitHoro [JIK
UM673 [19,28], roe B Teuenue 6oiee 10 et He OBUIO 3apeTrHCTPUPOBAHO HU OJHOTO COOBITUS MUKPOIHH3UpOBaHus. [losToMy 1
SDSSJ0806+2006 1 UM673 ynoOGHBI IpH MOAETUPOBAHUN CUCTEMBI ISl BBIYUCICHHS MTOCTOSHHON Xa00:a, Tnbo onpeneneHus
KPacHOTO CMEIIECHHS JINH3UPYIOIIEeil ralakKTHKH.

3akmiouenune. lrtak, B paboTe MpeACTaBICHBI pPE3YIbTaThl (OTOMETPHUYECKOTO uccienoBaHus asoitHoro [JIK
SDSSJ0806+2006, xotopoe Habmoxanock B Maiinanakckoil odcepBaropuu B 2017-2021 r.r. IlpencraBieHsl KpHuBBIE Oiecka
CHCTEMBI B IIEJIOM, TaK M €ro OTJIENbHBIX KOMIIOHEHTOB. AMIUINTYZA M3MEHEHHs1 OJecKa OKa3ajach JOCTATOYHO 3aMETHBII
~0.10™ 3Be37HBIX BEIMYHMH JJISI CHCTEMBI B IIEJIOM, a Y 000MX KOMIOHEHTOB 110 ~0.25™. AHamu3 KpUBBIX Oliecka W pacyer
BpEMEHH 3aJIep)KKH ITOKa3all, YTO CHCTEMa He IT0J(Bep>KeHa BIMSIHUIO MUKPOJIMH3UPOBAHNS.

Tarxke HaMH BBIYHCIEHO BEPOSTHOE 3HAYCHHE BPEMEHHM 3alEpXKKH, paBHOe Afas = -17.0£2.5 nHel, mnpuuem
JMHUIVPYIOMINM SIBIISIETCSI KOMIIOHEHT 4. DTa BEJIMYMHA COTJIACYeTCsl ¢ paHee HalJACHHBIMH TEOPETHIECKHMH IPeICKa3aHUsIMU
BpeMeHH 3a1epkkH [17,20], rie mpexrmonaranock, 9T0 OHO AOJDKHO OBITh He Ooitee 50 THEH.

Hcxonst U3 3TOTO MBI CUMTAEM, 9TO 3TOT OOBEKT yHOOHO MCIIOIB30BaTh MPU MOAEIMPOBAHUH ABOWHBIX I'PaBUTAIIOHHO
JIMH3UPOBAHHBIX CHCTEM C I[eJIbI0 BHIUUCIICHHS IIOCTOSTHHOW Xa00i1a, KpaCHOTO CMEIeHHUs] HCTOYHUKA U T.II.

BaaromapHocTH. ABTOpBI BEIP@XXAIOT CBOIO TITyOOKYIO MPU3HATEIBHOCTh PYKOBOJACTBY M cotpyauukam AU AH PVY3 3a
OpraHM3alUI0 MHOTOJISTHHX HabrofeHuid B MalilaHakcKoi 00cepBaToOpHHM, YTO MO3BOJMIIO NMOJYYUTh 3HAYMMBIE PE3YIbTaThI
naHHoit craTbu. Pabora BeInoiHEeHa B paMkax rpanrta FZ-20200929344.
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GRAFEN SINTEZI UCHUN YUQORI INDEKSLI (331) NIKEL TAGLIGI
Annotatsiya

Elektron va mexanik xususiyatlari hamda yuqori kimyoviy barqarorligi sababli grafenni turli xil usullar bilan o‘stirish bo‘yicha
tagdqiqotlar olib borilmogda. Bular orasida CVD eng samarali usullardan biri bo‘lsada, grafen o‘stirishda asosiy muammolardan
biri metall katalizator sirtini to‘g‘ri tanlash. Shu sababli, ushbu tadgiqot ishida, yugori Ni(331) va past Ni(111) indeksli sirtlarda
grafen o‘sish ehtimoli solishtirilgan holda molekulyar dinamika (MD) usuli orqali baholandi. Grafenli g-Ni(331) sirtining sirt
energiyasi grafen o‘stirishda eng samarali hisoblanadigan g-Ni(111) sirtidan ham (0.5 J/m?) pastroq bo‘lishi aniglandi. Bu esa,
yuqori indeksli Ni(331) sirtlarda ham past indeksli Ni(111) sirtlardagi kabi grafen o‘stirish mumkinligi, ular yordamida
nanoqurilmalar (nanotranzistor, batareykalar, suv filtrlari, kondensatorlar va h.k) hosil qilish bo‘yicha eksperimentatorlarga
tavsiyalar berish mumkin.

Kalit so‘zlar: Ni sirtlari, kKimyoviy bug‘ni cho‘ktirish (CVD) grafen, Molekulyar Dinamika, sirt energiyasi.

BBICOKOHUHJIEKCHAS (331) HUKEJIEBAS ITOAJIOKKA AJISI CHHTE3A TPA®EHA
AHHOTaALUA

brnaronmapst ero SJMeKTPOHHBIM M MEXaHHYECKHM CBOWCTBAM, a TakKe BBICOKOW XHMMHYECKOH CTaOWJIBHOCTH BEHYTCS
WCCIIE/IOBaHMsl IO BBIpallMBaHUIO TpadeHa pazmmuHbiMH Metoiamu. Cpenu Hux CVD sBisiercs omHuM H3 Haubouee
3G (QEeKTHBHBIX METOJOB, HO OJHOH W3 OCHOBHBIX MpOONEM NpH BHIPAIIMBAHMU TrpadeHa SBISETCS MPaBHIBHBIN BHIOOD
HOBEPXHOCTH METAJNIMYECKOTO Karanu3aropa. [I03ToMy B JaHHOH HCCIIen0BaTeNIbCKOM paboTe BEpOATHOCTh pocTa rpadeHa Ha
MOBEPXHOCTAX ¢ BHICOKUM mHAEKcoM Ni(331) m HuskuMm mHAekcoMm Ni(111) orneHuBamack METOIOM MOJICKYISAPHON AWHAMUKA
(M). YcraHoBieHO, 4TO MOBEpXHOCTHAsS dHeprust moBepxHocTH g-Ni(331) ¢ rpadenom mmxe (0,5 x/M2), 9eM y TOBEPXHOCTH
g-Ni(111), xoropas cunuraercs Haubonee dPGEKTHUBHON MPH BHIPAIIMBAHUM rpadeHa. DTO 03HAYAET, YTO MOXKHO BBIPAIIUBATH
rpader Ha moBepxHOCTsX Ni(331) ¢ BBICOKMM WHIEKCOM, a Takke Ha moBepxHOCTAX Ni(111) ¢ HM3KUM WHIEKCOM, KOTOpHIE
MOXXHO HCIIONIb30BAaTh JUI H3TOTOBIECHHS HAHOYCTPOWCTB (HAHOTPAH3UCTOPOB, AKKyMYJISATOPOB, BOJASHBIX (HIBTPOB,
KOH/ICHCATOPOB U T. [1.). ).

KunroueBsie ciioBa: nosepxHoctu Ni, XuMH4eckoe ocaxkaeHue U3 razopoil ¢aser (CVD) rpadena, MosekysspHas AWHAMHKA,
noBepxHoctHas sHeprus. HIGH-INDEX (331)

NICKEL SUBSTRATE FOR GRAPHENE SYNTHESIS
Abstract

Due to its electronic and mechanical properties and high chemical stability, research is being conducted on growing graphene by
various methods. Among them, CVD is one of the most effective methods, but one of the main problems in graphene growth is
the correct selection of the metal catalyst surface. Therefore, in this research work, the probability of graphene growth on high
Ni(331) and low Ni(111) index surfaces was evaluated by molecular dynamics (MD) method. It was found that the surface
energy of the g-Ni(331) surface with graphene is lower (0.5 J/m2) than that of the g-Ni(111) surface, which is considered the
most effective in growing graphene. This means that it is possible to grow graphene on high-index Ni(331) surfaces as well as on
low-index Ni(111) surfaces, which can be used to make nanodevices (nanotransistor, batteries, water filters, capacitors, etc.).
Keywords: Ni surfaces, chemical vapor deposition (CVD) graphene, Molecular Dynamics, surface energy.

Kirish. Grafen[1] noyob electron[2,3,4] va mexanik [5] xususiyatlarga, hamda yuqori kimyoviy bargarorlikka[6] ega
bo‘lgan nanomateriallardan biri bo‘lib, u so‘nggi yillarda ko‘plab sohalarda qo‘llanilmoqda [7,8]. Xususan, undan elektrokimyo
[9,10], energiya saqglash [9, 11, 12], geliotexnika [5, 11, 12], nanoelektronika [5, 9] kabi sohalarda turli xil magsadlarda
foydalanilmoqda. Shu sababli, uning sinteziga bo‘lgan talab kuchayib, bu bo‘yicha salmoqli tadqiqot ishlari olib borilmogda [13].

So‘nggi yillarda grafen sintezi uchun bir necha usullar, jumladan, mexanik eksfoliatsiya [14], SiC ning parchalanishi
[14], impuls lazerli cho‘ktirish (Pulsed Laser Deposition - PLD) [14], kimyoviy bug‘larni cho‘ktirish (Chemical Vapor
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Deposition - CVD) [15] usullari go‘llanilib kelinmoqda. Grafenni ushbu sintez usullar yordamida olish bo‘yicha nazariy [16],
eksperiment [17] va modellashtirishga [18] oid izchil tadqiqgotlari olib borilayotganiga qaramay, uni o‘stirishda foydalaniladigan
tagliklarning turi va ularning bargarorligi [18] hamda katalizatorlik xususiyati [19] bo‘yicha bilimlarimiz hali yetarli emas. Shu
nugqtai nazardan, ushbu usullar ichida PLD va CVD usullari nisbatan samaralirog‘i bo‘lsada, CVD usulida grafen shakllanishini
boshgarish PLD usuliga garaganda qulayroq hisoblanadi. Xususan, bu usul ko‘pgina metallarning, jumladan Fe, Co, Cu, Ag, Au,
Ni va h.k., yugori uglerod eruvchanligi tufayli ularning sirtida grafen gatlamlari sonini boshqgarishni osonlashtiradi [18]. CVD
usulida turli xil metal sirtlardan (Au [20], Cu [20], Ni [21] , Co [22, 23], Fe [24], Pt [25], Pd [26], Ru [27, 28], Rh [29], Ir [27],
Cu-Ni [30, 31].) foydalanib grafen ostirilishi natijasida sirtlarining katalitik faollik tartibi Ni = Rh =Co =~ Ru >Pd = Pt = Ir > Cu
> Au tartibda ekanligi aniglangan [10]. Bu sirtlar orasida yaxshiroq katalitik faollikka ega bo‘lgan past indeksli Pt(100), Pt(110),
Pt(111) va Ni(100), Ni(110), Ni(111) sirtlari grafen o‘stirishda foydalanilmoqda. Aynigsa, bu sirtlar orasida Ni(100), Ni(110) va
Ni(111) sirtlari o‘tkazuvchan metallar orasida katalitik jihatdan faol va uglerod atomlari bilan yaxshi bog‘lana olganligi sababli,
grafen o‘stirishda keng qo‘llaniladigan metallardan biri hisoblanadi [32, 33, 34, 35, 36, 37, 38]. Shunday bo‘lsada, CVD usuli
yordamida grafen o‘stirishda metal katalizator sirtini to‘g‘ri tanlash orqali sirtda grafen shakllanishini samarali boshqarish hali
ham asosiy muammolardan biri bo‘lib turibdi. Shuning uchun, so‘nggi vaqtlarda, bu (past indeksli) sirtlar bilan bir qatorda
kimyoviy reaksiyalarda o‘zining yetarli termal va kimyoviy bargarorligini namoyish etganligi tufayli yuqgori indeksli sirtlar ham
e’tiborni tortib kelmoqda. [19]. Xususan, (210), (331), (411), (630), (722), (730), (755), (830) sirtlardan katalizator sifatida
foydalanilayapti. Shunga garamay, bu sirtlar orgali grafen sintezi yetarlicha o‘rganilmaganligi sababli sintez mexanizmlari
deyarli aniglashtirilmadi.

Shu sababli, ushbu tadgiqot ishida, yuqgori indeksli Ni(331) sirtining xususiyatlarini past indeksli Ni(111) sirt bilan
solishtirilgan holda molekulyar dinamika (MD) usuli orgali baholandi.

Modellashtirish usuli va tafsilotlari. Ushbu tadgiqot ishida jarayonlarni modellashtirish reaktiv molekulyar dinamika
(MD) usuliga asoslangan LAMMPS [39] dasturliy to‘plami orqali amalga oshirildi. Termodinamik tizimdagi Ni, C va H atomlari
o‘rtasidagi o‘zaro ta’sirni ifodalash uchun ReaxFF potensialining [40] Zou va boshqalar [41] tomonidan ishlab chigilgan
parametrlardan foydalanildi. Tanlangan Ni(111) va Ni(331) sirtli kristallar VESTA 3D dasturi [42] yordamida hosil gilindi (1a-
rasm).

(331)-yuqoridan (331)-yondan (111)-yuqoridan (111)-yondan

1-rasm. (a) Toza (Ni) va (b) ustiga grafen bo ‘lagi parallel qo ‘vilgan (g-Ni) nikel sirtlarining yon va yuqori tomondan ko ‘rinishi.
Bu yerda (111) va (331) sirtli Ni kristallarining gavatlari mos ravishda 16 va 26 ga teng.

Modellashtiriluvchi fazo o‘lchamlari ushbu (111) va (331) sirtli nikel kristallar uchun mos ravishda 25%25x22 va
24x32x31 A3 ga teng bo‘lib, har ikkala sirt (fazoning x va y yo‘nalishi) bo‘yicha davriylik shartlari qo‘llanilgan. (111) va (331)
sirtli Ni kristallarining z yo‘nalishi bo‘yicha joylashgan har bir qavati mos ravishda 120 va 60 ta atomdan iborat bo‘lib,
hisoblashlarda har bir sirt uchun qavatlar soni 1 dan 31 gacha bo‘lgan holatlar olingan. Ushbu sirtli kristallardagi har bir gavat
orasidagi masofa (z- o‘qi bo‘yicha) mos ravishda 2.03 va 0.8 A ga teng. Undan tashqari, hisoblashlarimizda, har ikkala Ni
sirtlariga grafen (CasHis) bo‘lagining parallel gilib joylashtirilgan holatlari ham go‘llanildi (1b-rasm).

Tanlangan model strukturalardagi sirt energiyalarini hisoblash uchun ularning potensial energiyalari keskin tushish va
birlashgan gradient usullari orgali minimallashtirildi. Energiyalarni minimalashtirish bosgichidan oldin Nose—Hoover
termostatidan foydalanib strukturalar dastlab 1 K/ps tezlik bilan NpT ansamblida 50 K gacha gizdirildi, so‘ngra tizim 0.1 K
gacha sovitildi. Termodinamik tizimni isitish va sovutish paytida tizimdagi bosim 0 atm da saglandi. Energiyasi
minimallashtirilgan toza Ni kristallarining (ya’ni, Ni(331) va Ni(111)) sirt energiyasi quyidagi formuladan foydalanib hisoblandi
[43]:

Y= i(Eslab - % Epuix) D
bu yerda, Eslab va Ebulk —mos ravishda taglik plitka va quymalarning energiyalari, Nslab va Nbulk — mos ravishda taglik sirti va
quymadagi atomlar soni, A — sirt yuzasi.
Undan tashqari, sirtiga grafen (CasHis) qo°yilgan Ni kristallari (ya’ni, g-Ni(331) va g-Ni(111)) uchun sirt energiyasi quyidagi
formuladan foydalanib hisoblandi (C.A. Becker a Metallurgy Division , National Institute of Standards and Technology ,

Gaithersburg, MD 20899, USA Published online: 20 Jul 2011):

1 Nea
Yg =7 (Eslab - N_ll;Ebulk) -y 2

bul

bu yerda, Eslab va Eb , ~mos ravishda taglik sirt va quymalarning energiyalari, Nslab va Nb , ~ mos ravishda taglik sirti va
u u

quymadagi atomlar soni, A — sirt yuzasi.

Natijalar va ularning tahlili. Natijalar shuni ko‘rsatdiki, Ni kristalidagi qavatlar sonining (ya’ni, kristaldagi atomlar
soni va z o‘qi bo‘yicha qalinligining) ortishi bilan sirt energiyasi ham kamayadi. Xususan, 2-rasmda Ni(331) va Ni(111)
sirtlarining sirt energiyasining qavatlar soniga bog‘liqligi keltirilgan.
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2-rasm. Ni(311) va Ni(111) sirt energiyalarining sirt qalinligiga bog ‘ligligi.

2-rasmdan ko‘rinadiki, birinchi gavatda Ni(331) va Ni 111) sirtlar uchun sirt energiyasi mos ravishda 1.64 J/m? va 1.61
JIm? ga teng bo‘lib, qavatlar soni oshgan sari bu eneriya qiymatlari asta-sekin pasayib boradi. Nihoyat, Ni(331) va Ni(111) sirt
energiyalari 26 va 16 gavatlardan boshlab, mos ravishda, 1.55 J/m? va 1.48. J/m? giymatlarga erishib, gavatlar sonining keyingi
oshishida bu qiymatlar o‘zgarmay qoladi. Bu hodisani termodinamik tizimning barqarorlikka erishganligi orqali tushuntirilib,
tizim bargarorligi molyar Gibbs erkin energiyasining o‘zgarishi (AG) orqali ifodalanadi [44]. Xususan, erkin energiyaning
o‘zgarishi (musbat) sirt energiyasi va kristalning qolgan qismi (manfiy) energiyasi yig‘indisidan iborat bo‘lib, kristal qalinlashib
(gavatlar soni oshib) borgan sari uning manfiy qiymati o‘sib borishi kristal sirtning ham barqarorlashishini anglatadi [44].

Olingan natijalar Ni(331) va Ni(111) sirtlari uchun olingan boshga hisoblash/modellashtirish usullari orgali olingan
natijalar bilan solishtirildi (3-rasm).

Xususan, CEM-LMTO (2.36, 2.08) J/m? [45], EAM (1.97, 1.62) J/m? [46] va MEAM (2.34, 2.04) J/m? potensiallari
asosida olingan natijalari bilan bizning natijalarimiz orasida biroz farq bo‘lsada, EAM-CG (1.60, 1.36) J/m? [47], MC-EAM
(1.91, 1.65) J/m? [48], EAM potensiallari asosida olingan natijalari (1.75, 1.49) J/m? [49] bilan deyarli mos keladi. Chunonchi,
Ni(111) va Ni(331) holatlar uchun hisoblangan sirt energiyasi giymatlari MEAM va EAM potensiallari asosida olingan natijalar
bilan solishtirilganda, mos ravishda 0.80, 0.55 J/m? va 0.20, 0.01 J/m? ga farq gilishi aniglandi.

4-rasmdan ko‘rinadiki, toza Ni(331) va Ni(111) sirtlar energiyalari mos ravishda 1.55 va 1.48 J/m? tashkil etsa, g-Ni(331)
va g-Ni(111) holatida esa bu giymatlar 0.95 va 1.38 J/m? ga teng bo‘ladi. Usbu natijalar shuni ko‘rsatadiki, Ni(331) sirtiga grafen
bo‘lagi qo‘yilganda sirt energiyalaridagi o‘zgarish Ni(111) sirtga grafen bo‘lagi qo‘yilgan holatdagiga nisbatan kattaroq bo‘lib,
0.5 J/m? ga kamayadi. Bu olingan natija shunga dalolat giladiki, tanlangan yugqori indekli (331) sirt yordamida an’anaviy (111)
sirtga o‘xshab [50] grafen o‘stirish mumkin.

Sirt energiyasi, Jmd

(331) (1
Indekslar

3-rasm. Nikel (331) va Ni(111) sirtlari uchun olingan sirt energiyasi giymatlarining boshqga hisoblash/modellashtirish usullari
orgali olingan natijalari bilan taggoslanishi.

Ni(111) va Ni(331) sirtlar bo‘yicha olingan natijalar qiymatlari boshqa usullar orqali olingan giymatlar bilan bir xil
bo‘lmasada, olingan natijalarda boshqa natijalarga o‘xshab Ni(331) sirt energiyasi Ni(111) sirt energiyasidan kattaroq. Ni(331)
va Ni(111) sirtlarda grafen o‘sa olish ehtimolligini baholash uchun ushbu sirtlar yuzasiga grafen (CagHis) bo‘lagi parallel qilib
qo‘yilib, ulardagi sirt energiyalarining o‘zgarishi baholandi. Xususan, 4-rasmda toza Ni(331) va Ni(111) (qora rangda) va grafen
bo‘lagi qo‘yilgan g-Ni(331) va g-Ni(111) (qgizil rangda) sirtlarning sirt energiyalari berilgan.

it energiyala,
°

@i G0
Sirt ingakstan

4-rasm. Toza va grafen bo ‘lakli Ni kristalining sirt energiyalari.

Xulosa. Ushbu tadgiqot ishida, yuqori indeksli Ni(331) va past indeksli Ni(111) sirtlar sirt energiyalari kompyuterda
modellashtirish orqali tadqiq etildi. Modellashtirish natijalari shuni ko‘rsatdiki, gavatlar sonining oshishi sirt energiyasinining
kamayishiga va sirt yuzasining barqgarorligiga olib keladi. Xususan, Ni(331) va Ni(111) sirtlar energiyalari (mos ravishda 1.55
J/im? va 1.48 J/m?) 26 va 16-qavatlardan boshlab o‘zgarmasligi aniqlandi. Olingan natijalar boshga kvant mexanik usullar orgali
aniqlangan sirt energiyalari qiymatlari bilan deyarli mos tushdi. Hisoblash natijalar yana shuni ko‘rsatdiki, grafenli Ni(331)
sirtining sirt energiyasi grafenli Ni(111) sirtining sirt energiyasidan 0.5 J/m?ga pastroq bo‘ladi. Bu esa yuqori indeksli Ni(331)
sirtida ham an’anaviy Ni(111) sirtidagi kabi grafen o‘stirish mumkinligini anglatadi.

Minnatdorchilik. Ushbu tadgiqot ishi O‘zbekiston Respublikasi Innovatsion rivojlanish vazirligi tomonidan
moliyalashtirilgan F-FA-2021-512 fundamental loyiha doirasida amalga oshirildi. Modellashtirish ishlari O‘zR FA Ton-plazma va
lazer texnologiyalari institutidagi NanoSim guruhi tomonidan tashkil etilgan FISTUz superkompyuterlar klasteri yordamida
bajarildi.
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RAQAMLI TEXNOLOGIYALAR ASOSIDA FIZIKAVIY MASALALARNI GRAFIKLI USULDA YECHISH
Annotatsiya
Magqolada, amaliyot darslarida, fizikaning dinamika bo’limiga doir masalalarni yechishda, umumiy yechimni ifodalovchi
formulalardan xususiy yechimlarga o’tish usullari hamda ushbu usul bilan masala yechishda ragamli texnologiyalardan, jumladan
mobil ilova desmos grafikli kalkulyatoridan foydalanishning samarali taraflari bayon etilgan.
Kalit so’zlar: Umumiy yechim, xususiy yechim, qo’zg’almas blok, qiya tekisliklar, grafikli usul, grafikli bog’lanishlar, Desmos
grafikli kalkulyatori.

T'PA®UYECKOE PEIIEHUE ®U3NYECKUX 3AJIAY HA OCHOBE IIU®POBBIX TEXHOJIOT A
AnHHOTAIHS
B craThe mokasaHo, 4TO NpH peHIeHHH 3amad o (usuke nepexor ot Gopmyi, IPeACTaBIAIOMUX 00lIee pelieHne, K YaCTHBIM
PELIEHNsIM U HCTIOIb30BaHUE TPaHUECKOr0 KATbKYIISITOpa IPHBOJNUT K 3HAUHTEIILBHOMY OOJIETUSHHUIO PEIICHUS 3a1ad.
KnroueBble cioBa: obmiee pelieHHe, YaCTHOE PEIICHHE, HEeTIOABIKHBIN OJIOK, HAKIOHHBIE IUIOCKOCTH, rpaduueckuil Meron,
rpaduUecKre 3aBUCUMOCTH, Tpaduieckuil KanpKymsaTop- Desmos.

GRAPHIC SOLUTION OF PHYSICAL PROBLEMS BASED ON DIGITAL TECHNOLOGIES
Abstract
The article explaining the methodology for solving problems from physics shows the ways of transition from the method of
finding a general solution to a particular solution and shows that the information content of the problem can be increased by
applying the graphical solution method to these types of problems.
Keywords: general solution, particular solution, fixed block, inclined planes, graphical method, graphical dependencies, desmos
graphical calculator.

Fizika fanini o’qitish davomida masala yechish o’quv faoliyatining eng muhim va murakkab jarayoni hisoblanadi. Fizika
fanini yahshi o'zlashtirish uchun o’quvchilar avvalo masala yechish usullarini yaxshi o’zlashtirishlari darkor. Fizikadan
masalalarning turli giyinchilik darajadaligi va ularni yechishning turli usullari mavjudligi tufayli o’quvchilar uchun masala
yechish jarayoni doim muammoli vaziyat sanalgan. Chunki nazariy materiallarni yaxshi o’zlashtirgan o’quvchilar xam ba’zida u
yoki bu turdagi masalalarni yechish usullarini tanlashda giyinchiliklarga duch keladilar. Buning sababi oliygohlarning fizika fani
dasturida masala yechish usullariga etarlicha vaqt agratilmaganligida deb o’ylayman.

Ko'p yillik pedogogik faoliyatim davomidagi kuzatishlardan shu ma’lum bo’ldiki, nazariy bilimlar asosida aniq fanlardan
misol va masalalar yechib kelgan o’quvchilar, shu masalalarni grafikli usulda yechganlaridan so’nggina o’sha qoidalarning asl
mohiyatini chuqurroq anglab yetganlarini e’tirof etganlar. Tajribalar fizika sohasidagi ta’lim sifatini sezilarli oshirishga ta’lim
jarayoniga zamonaviy o’qitish uslublarini hususan fizikadan masalalarni grafikli usulda yechishga raqamli tehnologiyalarni
go'llash orqali erishish mumkinligini ko rsatdi.

Fizik kattaliklarning grafik bog’lanishlarini chizmalar orqali tasvirlanganda masala shartidagi fizik hodisa yoki jarayonlar
yaqqol namoyon bo’ladi, bu jarayon yoki hodisani kuzatish endi qulayroq ko’rinishga o’tadi. Kattalikning maksimal va minimal
qiymatlarni topish orqali jarayonning ro’y berish soxasini aniqlash imkoniyati paydo bo’ladi.

Biroq grafikli usulda masala yechayotganda, grafikni o’quvchilar tomonidan chizish talab etiladigan bo’lsa, ular endi
boshgqa muammoga duch keladilar. Har doim ham talabalar tomonidan chizilgan grafiklar aniq bo’lavermaydi, estetik jixatdan
talabga javob bermaydi yoki masshtablarni tanlashda xatoliklarga yo'l qo’yiladi. Ushbu muammolarni masala yechishga ragamli
texnologiyalar asosida yaratilgan grafikli kalkulyatorlarni qo’llash orqgali bartaraf etish mumkin [1]. Ragamli texnologiyalar
asosida grafik usulida fizik masalalarni yechish, ananaviy metodlardan farqli o'laroq, o’quvchilarga mavzuga oid bo’lgan katta
hajmli ma’lumotlarni o’zlashtirishnga yordam beradi.

Masalalarni yechishning grafik usuli ham ma'lum bir algoritmga muvofiq amalga oshiriladi. Bunday masalalarni yechish
uchun, uning shartini diqqat bilan o'qish endi yetarli emas, balki o’quvchi "grafikalarni o'qish" imkoniyatiga ega bo'lishi ham
muhimdir. Bu yerda nafagat o'quvchilarga tegishli bo'lgan matematik bilimlar yordamga keladi, balki endi undan chizmalarni
tushunish uchun fikrlash talab etiladi

Shunday kalkulyatorlardan biri Desmos grafikli kalkulyatori bo’lib, bu kalkulyator yordamida avtomatik ravishda fizik
jarayonlarni grafikli bog’lanishlar orqali ifodalash imkoniga ega bo’linadi[2-4]. Adabiyotlarda Desmos grafikli kalkulyatoridan
foydalanish haqida batafsil yo’rignoma ishlab chiqilgan.

Misol tariqasida quyidagi masaladagi [5] grafikli bog’lanishlarni Desmos kalkulyatori yordamida tasvirlaymiz.
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1-masala Rasmda massasi m ga teng bo'lgan qo'zg'almas blok orqali o'tkazilgan ipning ikki uchiga mos e
ravishda m, vam,massali yuklar osilgan sistema tasvirlangan bo'lib, birinchi jism tezlanishini uning A S -
massasiga bog'ligligini aniglash talab gilinadi. Bunda m, = nm,, m, = m. Masalaning echimi avval 7 1
umumiy xol uchun, so'ngra xususiy soddaroq xol uchun topilsin.
Bu masalani echish uchun kinematika va dinamikaning quyidagi ifodalaridan foydalanamiz: g

1-rasm

-kinematikada chiziqgli tezlik (tezlanish) va burchak tezlik (tezlanish) orasidagi bog'lanish ifodalaridan, v = wR
- ilgarilanma va aylanma harakat dinamikasining asosiy tenglamasidan,
a=pBR 1)
m,; va m, massali jismlar harakati uchun Nyutonning ikkinchi gonuni (ﬁ = md), blok uchun esa aylanma harakat
dinamikasining asosiy gonunini qo'llaymiz
M=13
Bu ifodalardan foydalanishda ip blok bo'ylab sirpanmasdan harakat giladi deb hisoblaymiz. Ip sirpanmasdan harakat
gilganda yuklarning tezlanishi (@) modul bo'yicha blok chetki nugtalarining tangensial tezlanishiga teng bo'ladi. (1) ifodadagi g
blokning aylanish o'qi atrofidagi burchak tezlanishi, R esa uning radiusi. ﬁ-jismga ta'sir etuvchi barcha kuchlarning teng ta'sir
etuvchisi, M-blokka ta'sir etuvchi barcha kuchlarning natijaviy momenti, I uning aylanish o'qiga nisbatan natijaviy inersiya
momenti.
I =mR? = 0,5mR? @)
Yuqorida eslatib o'tilganlardan foydalanib 1-rasmda ko'rsatilgan sistemaga kiruvchi barcha jismlar uchun dinamik
harakat tenglamalarini tuzib chigamiz.

myg — F, =mya 3)
F, —my,g = mya 4)
(F,—F)R=1If = %mRZ% yoki (F, — F,) = 0,5ma (5)

(2), (4) va (5) tenglamalardan quyidagilarni hosil gilamiz:
myg —myg = (m; + my, + 0,5m)a
Bu tenglamadan yuklarning tezlanishi uchun quyidagi tenglama kelib chigadi:
a= (m;-my)g (6)
(my+m,+0,5m)
Agar bu ifodada blokning massasini e’tiborga olmasak, (6) ifoda quyidagi ko’rinishga keladi (ba’zi bir darsliklarda va
test topshiriglarida uchrab turadi):

T g @

T my+m,
Agar massalar orasidagi munosabatni (m; = nm,, m, = m) e’tiborga oladigan bo’lsak, (6) va (7) ifodalar mos ravishda
quyidagi ko’rinishlarni oladi:

_ (n-1)

U= s Y 8)
_ (n-1)

a2 = (n+1) 9)

Quyida bu ifodalardan foydalanib, tezlanish a bilan massalar nisbati n orasidagi bog’lanishlarni Desmos grafikli
kalkulyatori yordamida tasvirlaymiz.

o, ]
2-rasm

Grafikdan ko’rinadiki, n ning kichik giymatlarida a, bilan a, orasidagi farq sezilarli bo’ladi, n ning kata giymatlarida esa
ular deyarli bir xil bo’lib erkin tushish tezlanishi g ga intiladi, lekin undan oshib ketmaydi. Bu grafik blokdagi m; = nm,, m, =
m massali jismlarning tezlanishi har doim a < g bo’lishini yagqol ko rsatadi.

Bundan tashgari Desmos grafikli kalkulyatori yordamida F; va F, kuchlarning m; va m, massalarga bog’liq ravishda
o’zgarish dinamikasini ifodalovchi grafik bog’lanishlarni ham olish mumkin.

Masala yechishning turli usullari mavjud bo’lib [1-2], ulardan biri masalaning umumiy yechimidan xususiy yechimini
topishga o’tish usulidir

3-rasm

2-masala. 3-rasmda giyalik burchaklari @ = 60° va g = 30° bo’lgan qiya tekisliklar ko’rsatilgan bo’lib, ularning o’zaro
birlashgan eng yuqori nuqtasiga massasi m ga teng bo’lgan va qo’zg’almas 0’q atrofida erkin aylana oladigan blok o’rnatilgan.
Blokka bir tekis qilib, cho’zilmaydigan ip o’ralgan bo’lib, uning uchlariga giya tekislikda joylashgan m; va m, (m; = m,)
massali brusoklar ulangan. Agar brusoklar bilan qiya tekisliklar orasidagi ishgalanish koeffitsientlari k; = k, = 0,1 ga teng
bo’lsa, u holda bu brusoklar ganday tezlanish bilan harakat qiladi? Birinchi brusok massasining o’zgarishi bilan ularning
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tezlanishi qanday o’zgaradi? Soddalik uchun m; = nm,, m, = m deb olinsin. Masala yechimi avval umumiy xolda yechilsin,
so’ngra xususiy xollar ko’rib chigilsin.

Berilganlar: m; = nm, =nm,a =60°,8 =30 k=k, =k, =0,1

Topish kerak: a = a(m;)

Bu masalani yechish uchun:

1) kinematikada chizigli tezlanish va burchak tezlanish orasidagi bog'lanish ifodasi a = SR dan va 2) ilgarilanma va
aylanma harakat dinamikasining asosiy qonunlari F=mdvaM = IE dan foydalanamiz. Oxirgi formuladagi I blokning aylanish
0’qiga nisbatan inersiya momentidir (I = 0,5mR?)

1 — chizmadagi F;; = kymygcosa va F,; = k,m,gcosf3 mos ravishda birinchi va ikkinchi brusoklar orasida yuzaga
keluvchi ishqgalanish kuchlari; m,gsina va m,gsinf lar esa qiya tekisliklar mos ravishda birinchi va ikkinchi jismga ta’sir
qiluvchi og’irlik kuchlarining tekisliklarga parallel tashkil etuvchilari; F; va F, ip tomonidan brusoklarga ta’sir etuvchi kuchlar.

Endi ikki brusok va blok uchun dinamik harakat tenglamalarini yozib chigamiz:

m, gsina — F; — km,gcosa = m;a, Q)
F, —mygsinfi — km,gcosf = mya 2
(F,—F)R =18 = %mRZ% yoki (F, — F,) = 0,5ma . 3)

Bu tenglamalardan foydalanib, brusoklarning tezlanishi uchun quyidagi ifodani olamiz:
[m4(sina—kcosa)—m;(sinB+kcosp)]
a= my+m,+0,5m g - “)
1 2 g
Ana endi bir qancha xususiy xollarni ko’rib chigamiz.

1) Agar masalada ishqalanish kuchlari e’tiborga olinmasa (4) tenglama quyidagi ko’rinishga keladi
_ mysina—-m,sinf (5)
- m,+m,+0,5m
2) Agar masala shartida k = 0 vam = 0 deb olinsa, (4) ifoda quyidagi ko’rinishni oladi
mysina—m,sinf
qQ=——" (6)
m1+m2
3) Agar masala shartida a« = f = 90° (6) ifoda qo’zg’almas blokka osilgan jismlarning harakatini ifodalaydi:
_ (my-m,)g (7)
- mi+m,+0,5m
4) (7) ifodada blok vaznsiz deb hisoblansa, jism tezlanishi
= ®
a my+m, )
ko’rinishni oladi,
5) Agar masala shartida @ = 8 = 90° m, = 0 deb olinsa (5) tenglama qo’zg’almas blokka o’ralgan ip uchiga
osilgan jismning tezlanishini aks ettiradi:
a=—"2— ©
m,+0,5m

Masala shartida berilganlarni e’tiborga olsak (5),(6),(7),(8),(9) tenglamalar quyidagi ko’rinishlarni oladi.

a= [n(sina—kcosa)—(sinf+kcosp)] g (4/)
) ) n+1,5
a= (n'sina—sinf)g (5/)
'n+1,5'
a= (n-sina-sinfB)g (6/)
(-1g " )
a=hs ™
_ (n-1)g /
a= —%51 (8)
— g /
- n+0,5 (9)

Yuqorida ko’rsatib o’tilganlardan tashqari jismlarni o’zaro bog’lovchi ipda yuzaga keluvchi elastiklik kuchlarini,
ularning massalariga bog’liqligini Desmos grafikli kalkulyatori yordamida amalga oshirish mumkin. Desmos grafikli
kalkulyatoridan foydalanib (4/) va (9') lar uchun a(m,) bog’lanishlarni chizamiz.

[C3]

@ | L

;Il/’f

|
4-rasm
Shunday qilib amaliy mashg’ulotlarda grafikli usuldan foydalanish o’quvchilarga masala shartida bayon etilgan fizik
hodisani yaxshiroq anglashlarini osonlashtirsa, bunday masalalarni yechishda Desmos kalkulyatoridan foydalanish grafikli
masalalarni yechishdagi bir qancha qiyinchiliklar bartaraf etishga xizmat qiladi. Maqola so’ngida shuni qayd qilish lozimki,
Desmos grafikli kalkulyatori yordamida tasvirlangan grafikli bog’lanishlar masala yechimining informativligini oshiradi.
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EFFECT OF IONIZATION RADIATION ON SEMICONDUCTOR LASER PARAMETERS
Abstract
The reliability of laser diodes for use in space applications is studied. In the experiment, the field of gamma radiation was chosen
as the radiation environment affecting the laser diodes, and the effect of radiation on the noise parameter of the semiconductor
laser and their reproducibility were studied.
Keywords. Electron-hole pair, ionizing effect, displacement damage semiconductor laser,the parameters of the laser diode, noise
density, gamma radiation, radiation dose.

BJIUSIHUE MOHU3ALIMOHHBIX U3JIYYEHUIM HA TAPAMETPBI IOJIYIIPOBOJHUKOBOI'O JIABEPA
AHHOTanus
HccnenoBana HaJeKHOCTD JIa3epHBIX HOJOB Ul HCIOIb30BAHUS B KOCMHYECKOHW TEXHHKe. B JKcHeprMEeHTe B KadecTBe
paaualMoOHHON 0OCTaHOBKH, BO3ICHCTBYIOLICH Ha Ja3epHbIC AHOMABI, OBUIO BBIOPAHO MOJ€ TaMMa-H3Iy4eHHs, H HCCICIOBAHO
BIIMSIHUE U3ITyYCHHs Ha IIYMOBBIC TAPAMETPBI IOJIYIPOBOJHUKOBOTO JIa3epa U MX BOCIPOU3BOAUMOCTb.
KnrwoueBble c10Ba.DIeKTpOHHO-IBIpOYHAs Mapa, 3GdekT HoHU3aIMU, CMEIICHUE TTOBPEKICHHE, MOTYIPOBOIHUKOBBINA Ja3ep,
nmapamMeTphl JJa3epHOTO JHO/1a, FaMMa-U3JIy4eHHe, 1032 O0IydeHHUS.

YARIMO‘TKAZGICHLI LAZER PARAMETRLARIGA IONIZATSION NURLANISHLAR TA’SIRI
Annotatsiya

Kosmik ilovalardan foydalanish uchun lazer diodlarning ishonchliligi o'rganiladi. Bugungi kunga gadar lazer diodlarining turli
parametrlariga ionizatsion nurlanishlar ta’siri o’rganilishiga qaramay, bu sohada hali tushuntirilmagan jihatlar ko’p. Tajribada
lazer diodlariga ta’sir etuvchi radiatsion muhit sifatida gamma nurlanish maydoni tanlandi hamda yarimo’tkazgichli lazerning
shovqin parametriga nurlanish ta’siri va ularning qayta tiklanuvchanligi o’rganildi.

Kalit so‘zlar. Elektron-teshik jufti, ionizatsion ta’sir,siljish shikastlanishi, yarimo’tkazgichli lazer, lazer diodining parametrlari,
shovqin zichligi, gamma nurlanish, nurlanish dozasi.

Kirish. Kosmik nurlanishning yarimo'tkazgichli materiallarga olib keladigan asosiy shikastlanish mexanizmlari ionlanish
shikastlanishi, sirt shikastlanishi va siljish shikastlanishidir [1]. lonlashning shikastlanishi gamma nurlanishidan kelib chigadi va
ionlashtiruvchi nurlanish ortigcha elektron-teshik juftlarini hosil giladi, bu esa o'tkazuvchanlikni oshishiga olib keladi [2-7].
lonlash shikastlanishi rentgen nurlari, ultrabinafsha nurlanish yoki bilvosita ikkilamchi zarrachalar orgali ham yuzaga kelishi
mumkin [8-10]. Yarimo’tkazgich materialning ionlanishi ortiqcha zaryad tashuvchilar, elektr va magnit maydonlarning o'zgarishi
va kimyoviy ta'sirlarni ishlab chigarish orgali elektr o'tkazuvchanligini oshishiga olib keladi [11].

Siljish shikastlanishi atomlarning ko’chishi ta’sirida materialda nugsonlarni keltirib chigaradi va bu nugsonlar
radiatsiyaviy bo'lmagan rekombinatsiya markazlari sifatida ishlaydi, bu esa tashuvchining ishlash muddatini gisgarishiga olib
keladi [1]. Har uchta zarar mexanizmi lazer manbasining chigish quvvatining kamayishiga va markaziy to'lgin uzunligining
o'zgarishiga olib keladi [17-22].

Lazer diodlarini ishchi rejimini aniqlash uchun o’rganilayotgan muhit lazer diodiga qanday ta’sir etishini bilish va uning
parametrlaridagi o’zgarishlarni taqqoslab ko’rish kerak.O’tkazilgan qator tajribalar natijalariga ko’ra gamma nurlanishning lazer
diodlarining shovgin xarakteristikasiga tasiri 10%-10° rad dozalarda kam o’rganilgan.

Shu sababli ushbu ishda radiatsiya nurlanishining yarimo’tkazgichli lazerlarga ta’siri hamda gamma nurlanishning 105-
10° rad dozalari uchun lazerning shovqin zichligi xarakteristikasi o’rganildi.

Experiment va natijalar.Yarimo’tkazgichli lazerlarda shovqin xarakteristikasini o’lchash uchun bajarilgan
laboratoriyaning asosiy magqsadi lazerlardan turli muhitlarda foydalanish natijasida yuzaga keladigan lazerning aktiv
elementidagi buzilishlarni aniqlash va ularni kamaytirishdan iborat. Yarimo’tkazgichli lazer diodlariga gamma nurlanish ta’sirini
o0’lchash magsadida olingan GaAs turdagi yarimo’tkazgichli lazeri gamma nurlanishga qo’yildi. Dastlab birinchi lazer uchun
gamma nurlanishning 10° rad miqdorida gamma nurlanish berildi. Bu holatda kanal quvvati 120 R/s, nurlanish vaqti esa 13
minutni tashkil gilad

Lazer nurlanishidagi shovqinlarni eksperimental tadqiq etishda, odatda, nurlanish shovginining spektral zichligi
0"Ichanadi. Buning uchun kam shovginli gabul gilgichdan, masalan, lazer nurlanishini gabul giladigan giladigan FEK dan elektr
signali tashkil etuvchilari (o'zgarmas tashkil etuvchi U- va o'zgaruvchan tashkil etuvchi U~) o'lchanadi. Bunda nurlanish
shovginining spektral zichligi quyidagi formula bo’yicha hisoblanadi [23]:
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[
o A

Lazer diiodlarining shovgin parametriga gamma nurlanish ta’sirini o’rganishda bajarilgan tadqiqot quyidagi bosqichlarda
amalga oshirildi:
1.Radiatsion nurlanishlar ta’sirisiz lazer diodlarining shovqin zichligi o’rganildi.
2.Radiatsion nurlanishlar holatida gamma nurlanish dozasining o’sib borish tartibida LD ning shovqin zichligi o’rganildi.
3.Radiatsion nurlanishlar ta’siri to’xtatilgandan so’ng LD shovqin zichligi qayta tiklanuvchanligi o’rganildi.

1-rasmda gamma nurlanishning 100 krad nurlanish dozasida olib borilgan tajriba natijalari keltirilgan. Undan ko’rinadiki,
nurlanish shovqin zichligi fotoko’paytirgichdan chiqayotgan elektr signalining o’zgaruvchan tashkil etuvchisiga bog’ligligi
to’g’ri chiziq holatidan deyarli chetlashmaydi. Nurlanish dozasining past giymatlarida LDning aktiv element gismidagi buzilish
miqdori deyarli sezilmaydi.

Sy = [& s 2],

100 krad

Shovgin (8)

0.00008

0.00000
o &0 1200 1800

Kuchlanish (U)

1-rasm. 100 krad nurlanish uchun shovqin zichligi xarakteristikasini fotoko ‘paytirgichdan chigayotgan elektr signalining
o0 zgaruvchan tashkil etuvchisiga bog liqligi.

2-rasmda 10Mrad nurlanish uchun shovqin zichligi xarakteristikasini fotoko’paytirgichdan chiqayotgan elektr signalining
o’zgaruvchan tashkil etuvchisiga bog’ligligi keltirilgan.Bunda nurlanish doza miqdori oshib borgan sari shovqin parametrining
to’g’ri chiziqdan chetlashishi kuzatildi. FEKdan chiqayotgan elektr signalining o’zgaruvchan tashkil etuvchisining qiymati
yuqori nugtaga yetganda buziishlar migdori ortganligi kuzatildi. Buning sababi asosiy bo’lmagan zaryad tashuvchilar
miqdorining ortishi bilan tushuntiriladi [24].

Shovgin(5)

2-rasm. 10 Mrad nurlanish uchun shovqin zichligi xarakteristikasini fotoko paytirgichdan chigayotgan elektr signalining
o0 zgaruvchan tashkil etuvchisiga bog liqligi.

Lazerlarni nurlanishga chidamliligini oshirish bir tomondan xarajat sarfini kamaytirsa, ikkinchi tomondan ulardan
foydalanish imkoniyatini oshiradi.

O’tkazilgan tajriba davomida nurlantirilgan lazerlarning tiklanuvchanligini o’rganish maqgsadida radiatsiya vaqtidan 4-7
sutka davomida natijalar gayta olindi. 3-rasmda 100 krad nurlanish dozasi uchun o’lchangan lazerning 7 sutkadan keyingi holati
qayta keltirilgan. Tajriba natijalariga ko’ra har ikki holat o’rtasida sezilarli farq kuzatilmadi. 4-rasmda 10 Mrad doza miqdori
uchun bajarilgan tajriba 4 sutkadan so’ng qayta o’Ichash natijalari berilgan. Ikki holatdagi grafiklar sezilarli darajada farq giladi.
Buning sababi nurlanish dozasining yuqori qiymatlarida aktiv sohada ortgan buzilishlar miqdori 4 sutkadan so’ng yana muqobil
giymatga gaytishidir.

== - amstiabKi hoiat
2 hanadan Keyingi hotat 100 krad

Shovgin (8)

3-rasm.100 krad nurlanish dozasida lazerlarning gayta tiklanuvchanligi

- -dmstiabki holat
e anan Raying! holat 10 Mrad

Shavgin (S)

0.00008

st 1800 2400

1200
Kuchlanish (U)

4-rasm.10 Mrad nurlanish dozasida lazerlarning gayta tiklanuvchanligi

Xulosa va takliflar. Tajriba natijalariga ko’ra, gamma nurlanishning 10° rad migdorida lazerlarda buzilishlar deyarli
kuzatilmadi. Qisman buzilishlar ro’y berdi, xona haroratida dastlabki ish rejimini qayta tikladi. Gamma nurlanish doza miqdori
oshib borgan sari yarimo’tkazgichli lazerlarning shovqin zichligi xarakteristikasi ham oshib borishi kuzatildi.

Gamma nurlanishning 108 raddan yugori dozalarda biz foydalanayotgan lazerlarning ish rejimida buzilishlar migdori
ortdi. Lazerlarning ichki va tashqi qoplamalarida plastmassadan yasalgan tarkiblarning parchalanishi kuzatildi. Bu holatda
lazerlardan natija olishga erishib bo’lmadi.
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Yarimo’tkazgichli GaAs turdagi lazerlar gamma nurlanishning 105-107 rad doza migdorigacha nisbatan kam buzilishlarni

namoyon gildi. Gamma nurlanishning 108-10° rad doza oralig’ida esa buzilishlar miqdori ortib shovqin xarakteristikasi kuchaydi.

Atrof-muhitdan keladigan nurlanishlar lazer parametrlariga ta’sir etib nurlanishlar migdorini ortishi lazer ishchi rejimini

buzilishiga ham olib keladi. Nurlanishlar ta’sirini kamaytirish maqsadida lazerlarning sirt qoplamasini nurlanishga chidamliligini
oshirish hamda nurlanish ta’sirini kamaytirish choralarini ishlab chigish zarur.
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BEHAVIOUR OF CARBON NANOTUBES IN WATER ENVIRONMENT
Abstract

Due to the cytotoxicity of carbon nanotubes (CNTS), there is an increasing need for functionalized CNTs (fCNTSs) nowadays.
Although a number of studies have been conducted to investigate the cytotoxic effects of fCNTSs, their behavior in an aqueous
medium has not been sufficiently studied. In this research, the atomic level mechanisms of interaction between pristine (non-
functionalized) and fCNTs and water molecules were studied by computer simulations. The computational results showed that an
increase in the number of functional groups in fCNT leads to an increase in its interaction energy with the water environment due
to hydrogen bonds. This, in turn, results in a decrease in the cytotoxicity of fCNT. Overall, the results of the study contribute to
the understanding at the molecular level of the transport and delivery of biological drugs using CNTs in the field of biomedicine.

Keywords: single wall carbon nanotubes, functionalized single wall carbon nanotubes, binding energy, water environment,
interaction energy, molecular dynamics.

HOBEJEHME YIJIEPOJHBIX HAHOTPYBOK B BOJIHOI CPEJE
AHHOTaALUA

M3-3a muroTOKCHYHOCTH  yriepoaHelx HaHOTpyOok (YHT) B Hacrosimee BpeMs Bo3pacTaeT IMOTPeOHOCTH B
¢ynkunonammzupoBanHelx  YHT (GYHT). Xors s u3ydenmst numtotokcuueckux sdoexroB GYHT mposemen psin
HCCIIeIOBaHUM, UX NOBEJICHHE B BOIHOM cpelie M3ydeHO HEJIOCTaTOYHO. B 3TOM HCcieloBaHMM C MOMOILBIO KOMIIBIOTEPHOIO
MOJICIIMPOBAHHUS UCCIIEN0BAHBI MEXaHU3MbI B3aMMOAEHCTBHS YUCTHIX (HedyHKIMoHamm3upoBaHHbIX) 1 GYHT ¢ monexkynamu
BOJBI Ha aTOMHOM YypOBHE. Pe3ynbTaThl MOJEIMPOBAaHMS IMOKa3allM, YTO YBEJIMYECHHE KOJIMYECTBAa (DYHKIMOHAIBHBIX TPYIII
¢GYHT nmpuBOAWT K YBENWYEHHIO SHEPTUH €€ B3aUMOJEHCTBUS C BOJHOW Cpelod 3a CUeT BOJIOPOAHBIX CBs3ei. DTO, B CBOIO
ouepeib, IPUBOJNUT K CHIDKEHHIO IuToTokcHIHOCTH (O YHT. B memom pesynbTaThl HCCIeI0BaHHS CIIOCOOCTBYIOT MOHIMAHUIO HA
MOJIEKYJIIPHOM YPOBHE TPAHCIIOPTA U JOCTABKU OMOJIOTHIECKHX MperapaToB ¢ ncroip3oBanueM YHT B o6macTn OMOMEANITMHEL.
KnioueBble c10Ba: OXHOCTEHHBIE YIJIEPOJAHBIE HAHOTPYOKH, (YHKIMOHATH3UPOBAHHBIE OJHOCTEHHBIE YTIIEPOIHBIE
HAHOTPYOKH, SHEPTHS CBSA3H, BOJHAS CPE/Ia, YHEPT U B3aUMOJICHCTBHS, MOJICKYJISIpHAst AUHAMUKA.

UGLEROD NANONAYCHASINING SUV MUHITIDAGI TABIATI
Annotatsiya

Uglerod nanonaychasi (UNN)ning sitotoksik ta’sirga ega ekanligi bugungi kunda funksionallashgan UNN (fUNN)ga bo‘lgan
talabni tobora orttirmoqda. Garchi fUNNIlarning sitotoksik effekti bo‘yicha bir qator tadqiqotlar amalga oshirilgan bo‘lsada,
ularning suv muhitidagi tabiati yetarlicha tadqiq etilmagan. Ushbu tadgiqot ishida toza (funksionallashmagan) hamda fUNN bilan
suv molekulalari orasidagi o‘zaro ta’sirning atomar darajadagi mexanizmlari kompyuterda modellashtirish orqali o‘rganildi.
Modellashtirish natijalari f{UNNdagi funksional guruhlar sonining ortishi uning suv muhiti bilan o‘zaro ta’siri vodorod bog‘lari
tufayli kuchayishiga olib kelishini ko‘rsatdi. Bu esa, 0‘z navbatida, f{UNNning sitotoksikligi kamayishiga sabab bo‘ladi. Umuman
olganda, bu tadgiqot natijalari biomeditsina sohasida UNN yordamida biologik dori vositalarini tashish va yetkazish jarayonlarni
molekulyar darajada tushunishga yordam beradi.

Kalit so‘zlar: bir gavatli uglerod nanonaychasi, funksionallashgan bir qavatli uglerod nanonaychasi, bog‘lanish energiyasi, suv
muhiti, o‘zaro ta’sir energiyasi, molekulyar dinamika

Kirish. Uglerod nanostrukturalari o‘zining noyob fizik, kimyoviy va biologik xususiyatlari tufayli istigbolli materiallar
sifatida turli sohalarda keng miqyosda qo‘llanilmoqda [1]. Ayniqgsa, ular orasida uglerod nanonaychasi (UNN) o‘zining
mukammal elektr va mexanik xususiyatlari tufayli ko’pgina sohalarga jadallik bilan kirib kela boshladi [2]. Xususan, ular
biomeditsina sohasida biologik dori vositalarini tashish va yetkazishda hamda biosensorlar sifatida qo‘llanila boshlandi [3-7].
UNNIlar hujayralarda membrana kanali sifatida qo‘llanilib, ular hujayra membranasi orqali DNK va boshqa dori vositalarini
tashishda ajoyib transport xususiyatlarini namoyish etishgan [8-11]. Aynigsa, saraton kasalligini davolashda UNNIar istigbolli
tashuvchilar sifatida qaralib [12] , ular terapiya natijasida yuzaga keladigan nojo‘ya ta’sirlarni, ya’ni dori vositalarining

- 481 -


mailto:shahrizodamatnazarova300@gmail.com
mailto:t.akhmadjanov@nuu.uz
mailto:umedjon.khalilov@uantwerpen.be
mailto:maksudbek.yusupov@uantwerpen.be
http://www.uzmuxabarlari.uz/

O‘zMU xabarlari Becrunk HYY3 ACTA NUUz | FIZIKA | 3/1 2023

toksikligini kamaytirishda [12-15] va o‘simta joylashgan sohaga dorilarni ko‘proq yetkazib berishda foydalanilmoqda [16]. Bu
esa, 0’z navbatida, bemordagi sog‘lom to‘qimalarning kamroq shikastlanishiga yordam beradi.

Toza yoki funksionallashmagan UNNlar gidrofob bo‘lib, suvda erimasligi [17, 18] tufayli ular suvli eritmalarda
to‘planish xususiyatiga ega [19]. To‘plangan UNNIlar yuzasining gidrofobikligi ularning hujayralar o‘sishida zarur bo‘lgan ozuga
moddalarni (nutrientlarni) o‘ziga xos tarzda kimyoviy bog‘lab olishiga va natijada hujayralarga bilvosita sitotoksik ta’sir
ko‘rsatishiga (ya’ni, hujayralarning shikastlanishi va nobud bo‘lishiga) olib keladi [20]. Xususan, sinov hayvonlari bilan
o‘tkazilgan tajribalarda ularning o‘pkalarida toza UNNIlar tufayli zaharlanish holatlari oshganligi kuzatilgan [21, 22]. Bu esa
biotibbiyotda toza UNNIardan amaliy foydalanishni cheklaydi va ularning suvli muhitda eruvchanligini (biomoslashuvchanligini)
oshirish orgali toksikligini kamaytirish zaruriyatini tug‘diradi.

UNNIar toksikligini kamaytirishning samarali usuli bu biomoslashuvchan organik materiallarni toza UNN sirtiga
qo‘shish, ya'ni unga suvda eruvchan funksional radikallarni biriktirish hisoblanadi. Bu borada chumoli kislotasi radikali (-CO2H)
bilan funksionallashgan (ya’ni, karboksillangan) UNNIlar yordamida o‘tkazilgan tajribalar ushbu UNNlarning sitotoksik ta’siri
mavjud emasligini ko‘rsatdi [23]. Bundan tashqari, ko‘pgina tadgiqotlarda nanonaychalarni funksionallash orqali modifikatsiya
qgilingandan so‘ng ularning eruvchanligi sezilarli darajada oshishi aniglangan [24-30]. Xususan, kvant-mexanik hisoblashlar
karboksillangan bir gavatli UNN (BQNN) sirtidagi funksional guruhlar sonining ortishi BQNN solvatatsiya Gibbs erkin
energiyasi va dipol momentining ortishiga olib kelishini ko‘rsatgan [28]. Bu esa o‘z navbatida BQNNning suvda eruvchanligi
sezilarli darajada ortganligidan dalolat bergan [28]. Molekulyar dinamika (MD) usuli yordamida amalga oshirilgan
modellashtirish tadgigotida esa karboksillangan BQNNning suvdagi diffuziya koeffitsienti toza BQNNnikiga garaganda kamroq
bo‘lishi anigqlangan va bu BQNNning gidrofilik xususiyati oshganligiga dalolat qilgan [31]. Shuni ta’kidlash joizki, yuqorida
keltirilgan tadgigotlarda model tizimlar sifatida chekli uzunlikdagi (< 11 A) va chetlari vodorod atomlari bilan to‘yingan
BQNNIar tanlangan, ya’ni ularning fizik-kimyoviy xususiyatlari eksperimental usullar bilan olingan yetarlicha uzun
BQNNIarnikidan farq giladi. Undan tashqari, ushbu tadgiqotlarda funksionallashgan BQNN (fBQNN)ning diffuziyasi bilan
bog‘lig molekulyar darajadagi tafsilotlar yetarlicha chuqur o‘rganilmagan.

Yugoridagi mulohazalardan kelib chigib, ushbu tadgigotda toza hamda chumoli kislotasi radikallari bilan turli darajada
funksionallashgan (karboksillangan) BQNNning suv muhiti bilan o°zaro ta’sirining atomar darajadagi mexanizmlari reaktiv MD
usuli yordamida kompyuterda modellashtirish orqali o‘rganiladi.

Modellashtirish tafsilotlari. Toza va fBQNNning suv muhitidagi tabiatini yaxshiroq tushunish, ya’ni BQNNning suv
bilan o‘zaro ta’sir mexanizmlarini atomar darajada tadqiq qilish uchun ReaxFF potensialidan (yoki kuch maydonidan) [32]
foydalangan holda reaktiv MD simulyatsiyalari amalga oshirildi. ReaxFF yordamida turli xil model tizimlar, jumladan, suv [33],
UNN [34] va boshga bir gancha strukturalarda MD simulyatsiya ishlari amalga oshirilgan. Ushbu tadgiqot ishida ReaxFF kuch
maydonining Zou va boshgqalar [35] tomonidan ishlab chigilgan parametrlar to‘plamidan foydalanildi. Bu parametrlar to‘plami
UNNni juda yaxshi (ya’ni, aniq va ishonchli) tasvirlay olishi Xalilov va boshgalar tomonidan ko‘rsatilgan [34]. Uni suv muhitini
ham yaxshi tasvirlay olishi ushbu ishda qo‘shimcha MD simulyatsiyasini bajarish orqali tekshirib olindi.

BQNNning suv muhitidagi tabiatini o‘rganish uchun (5,5) xiralikli, 22 A uzunlikka ega bo‘lgan va 6.8 A diametrli toza
BQNN model tizimi Nanotube Modeler dasturi yordamida hosil gilindi (1(a)-rasm). fBQNN model tizimlarini hosil gilish uchun
esa ushbu toza BQNN sirtiga bitta, ikkita va uchta chumoli kislotasi radikali (-CO2H) kovalent bog‘langan holatda tayyorlandi
(1(b-d)-rasm). Ushbu funksional guruhlar z-o‘qi yo‘nalishi bo‘yicha BQNNning o‘rta sohalariga bog‘landi. So‘ngra, ushbu 4 ta
model tizimlar atrofi suv molekulalari bilan goplandi. Shunday qilib, toza va fBQNN atrofidagi suv molekulalari bilan birgalikda
22 x 22 x 22.68 A3 o‘lchamdagi simulyatsiya qutisiga joylashtirildi. Simulyatsiya qutisining uchchala yo‘nalishi bo‘ylab davriy
chegaraviy shartlar qo‘llanildi: bu BQNNIlarni xuddi eksperimental tadqiqotlardagi kabi yetarlicha uzun deb hisoblashga imkon
beradi.

{ sEEHH
& i G teten ..

1-rasm. (5,5) xirallikli toza (a) hamda bitta (b), ikkita (c) va uchta (d) chumoli kislotasi radikali (-COzH) bilan
Sfunksionallashgan BQNNlarning tepadan (chapda) va yon tomondan (o°‘ngda) ko ‘rinishi. Qizil punktirli to ‘rtburchaklar
BONNdagi funksional guruhlar joylashgan sohalarni ko ‘rsatadi.

Dastlab, model tizimlar energiyasi birlashgan gradient usuli yordamida minimallashtirildi. So‘ngra, tizimlarning harorati
310 K gacha NpT ansambli yordamida 1 atm bosim ostida 1 K/ps tezlik bilan 310 ps vaqt davomida sekin-asta gizdirildi. Bunda
Berendsen termostati va barostatidan foydalanib, ularning ulanish davriyligi, mos ravishda, 0.1 va 5 ps qilib olindi [36]. Harorati
310 K ga yetgan model tizimlar yana 1 ns vaqt davomida NpT ansamblida Berendsen temostati va barostati yordamida
termalizatsiya qilindi. Barcha MD modellashtirishlarda vaqt gadami etib 0.25 fs tanlandi.

Natijalar va ularning muhokamasi

Funksional guruhning (-CO2H) BONN bilan o ‘zaro ta siri

Gidrofilik funksional guruhlarning nanonaycha bilan o‘zaro ta’sirini baholash uchun ushbu guruhlarning BQNN sirtiga
bog‘lanish energiyasi E;, quyidagicha aniglandi:

Ep = Eponn—(co,m), — (Eponn + E(co,m),,) 1)
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bu yerda, n — funksional guruhlar soni (n=1-3), Eggnn—(co,m), — BQNN va funksional guruh(lar)dan tashkil topgan
tizimning, Egony Va Eco,m, 1ar esa BQNN va funksional guruh(lar)ning alohida holatdagi potensial energiyalari (eV). Ushbu

(1) formuladan foydalanib, -CO2H radikal(lar)ning (funksional guruh(lar)ning) BQNN sirtiga bog‘lanish energiyasi vakuum va
suvli muhit uchun hisoblandi (1-jadval).

1-jadval. Vakuum va suv muhitidagi BQNN sirtiga -CO2H radikal(lar)ning bog ‘lanish energiyasi. Qavs ichida berilgan
giymatlar bitta -CO2H radikaliga to ‘g ri keluvchi bog ‘lanish energiyasi hisoblanadi.

-CO:H Bog‘lanish energiyasi (eV)

radikallar soni vakuumda suvda

1 -4.56 -4.58

2 -9.12 (-4.56) -9.16 (-4.58)
3 -13.62 (-4.54) -13.74 (-4.58)

Jadvaldan ko‘rinadiki, ikkala holatda ham (ya’ni, vakuum va suv mubhiti holatlarida) bitta radikalga to‘g‘ri keluvchi
bog‘lanish energiyasi radikallar sonining ortishi bilan deyarli o‘zgarmaydi. Chunonchi, vakuum mubhitida bitta radikalga to‘g‘ri
keluvchi bog‘lanish energiyasi 1, 2 va 3 ta funksional guruhli BQNNIlar uchun, mos ravishda, -4.56, -4.56 va -4.54 eV ga teng
bo‘lsa, suvli muhitda uning giymati barcha holatlar uchun -4.58 eV ni tashkil etadi. Shuni ta’kidlash joizki, oldingi kvant-
mexanik hisoblash natijalari BQNN sirtidagi radikallar sonining ortishi ularning BQNNga bog‘lanish energiyasining
kamayishiga (ya’ni, bog‘ning zaiflashishiga) olib kelishini ko‘rsatgan [28]. Ushbu ishdagi natijalarning kvant-mexanik
natijalardan farq qilishini tadgiqotlarda qo‘llanilgan BQNN o‘lchami va uning chetlari vodorodlanganligi orgali tushuntirish
mumkin. Boshgacha gilib aytganda, kvant-mexanik tadqiqotlarda uzunligi 8.65 A va cheklangan BQNN model strukturasi
tanlangan bo‘lib, uning chetlaridagi uzilgan bog‘lar vodorod atomlari bilan to‘yingan (bog‘langan). Ushbu vodorod atomlari
BQNNdagi funksional guruhlar bilan bog‘lanmagan (ya’ni, Van der Vaals va Kulon) kuchlar orqali o‘zaro ta’sirlashishi ushbu
guruhlarning BQNN bilan bog‘lanish energiyasiga ta’sir qilishi mumkin. Bizning tadqiqotimizda BQNN strukturasida vodorod
atomlarining mavjud emasligi ularning funksional guruhlar bilan o‘zaro ta’sirlashish imkonini yo‘qqa chiqaradi va shuning
uchun bog‘lanish energiyasi o‘zgarmaydi (1-jadvalga qarang). Undan tashqari, BQNNning yetarlicha uzun (~22 A) ekanligi
uning chetlarida vodorod atomlari mavjud bo‘lgan taqdirda ham ularning funksional guruhlar bilan o‘zaro ta’sirlashmasligiga
sabab bo‘ladi (ya’ni, vodorod atomlari va funksional guruhlar bir-biri bilan ta’sirlashish doirasidan tashqarida joylashgan).
Hagjiqgatan, yetarlicha uzun (~22 A) BQNNning chetlari vodorodlangan strukturalari bilan o‘tkazgan sinov modellashtirishlarimiz
yuqoridagi fikrimizni to‘liq tasdiqladi. Xususan, vakuum muhitida bitta radikalga to‘g‘ri keluvchi bog‘lanish energiyasi 1, 2 va 3
ta funksional guruhli vodorodlangan BQNNIar uchun, mos ravishda, -4.61, -4.62 va -4.59 eV ga teng ekanligi (ya’ni, deyarli bir
xilligi) aniglandi.

Toza va fBONNning suv muhiti bilan o ‘zaro ta’siri

2-rasmda suv muhitiga joylashtirilgan toza BQNN hamda bitta, ikkita va uchta gidrofil -COzH radikalli fBQNNIar sirti
bilan ularga eng yaqin bo‘lgan suv molekulalarining O atomlari orasidagi o‘rtacha masofa keltirilgan. Olingan natijalar ushbu
o‘rtacha masofalarning adabiyotlardagi toza BQNN uchun DFT usuli yordamida hisoblangan masofa (ya’ni 3.2 A [37]) ga yaqin
ekanligini ko‘rsatdi. Shunga e’tibor berish kerakki, DFT usuli yordamida toza BQNN atrofiga joylashtirilgan bitta suv
molekulasining O atomi bilan unga eng yaqin bo‘lgan BQNNdagi C atomi orasidagi masofa hisoblangan. 2-rasmdan ko ‘rinadiki,
BQNN sirtidagi funksional guruhlar sonining ortishi bilan BQNN va suv molekulalari orasidagi o‘rtacha masofa kamayadi.
Xususan, toza, bitta, ikkita va uchta radikalli BQNNIar uchun bu masofalar, mos ravishda, 3.35, 3.33, 3.31 va 3.28 A ni tashkil
etadi. Boshgacha qilib aytganda, bitta, ikkita hamda uchta radikal bilan funksionallashgan BQNNdagi o‘rtacha masofa toza
BQNNdagiga qaraganda, mos ravishda, 0.02, 0.04 A va 0.07 A ga kamayadi (2-rasm). Bundan tashqari, tadgigot natijalari
BQNNning funksional radikallar joylashgan sohasida (1-rasmdagi qgizil punktirli to‘rtburchaklarga qarang) ushbu masofalar
nanonaychaning qolgan sohalariga qaraganda yanada qisqaroq bo‘lishini ko‘rsatdi. Xususan, ushbu masofalar bitta, ikkita va
uchta radikallar bilan funksionallashgan BQNNda, mos ravishda, 3.28, 3.20 va 3.14 A ni tashkil etdi.

REY Ea E s 2 Sy e S
2-rasm. Toza (a), bitta (b), ikkita (c) va uchta (d) ionallashgan BQNNIarning suv muhitidagi
ko ‘rinishi. Punktirli aylanalar BONN C atomlari bilan ularga eng yaqin suv molekulalarining O atomlari orasidagi o ‘rtacha
masofani ko ‘rsatadi. BONNdagi C atomlar hamda suvdagi O va H atomlar, mos ravishda, zangori, qizil va oq ranglarda

tasvirlangan.

Umuman olganda, ushbu masofalarning kamayishini BQNNning gidrofil funksional guruhlari bilan suv molekulalari
orasida hosil bo‘lgan vodorod bog‘lari orqali tushuntirish mumkin. Haqiqgatan, funksional radikallar sonining ortishi bilan
vodorod bog‘larining soni ortib boradi. Bu esa, 0‘z navbatida suv molekulalarining nanonaycha sirtiga yanada ko‘proq tortilishi
tufayli unga yagin masofaga joylashishiga sabab bo‘ladi.

Vodorod bog‘lari sonining ortishi bilan fBQNNga suv molekulalarining ko‘proq tortilishini ular orasidagi o‘zaro ta’sir
energiyasini hisoblash orgali baholash mumkin. 2-jadvalda toza va fBQNNIarning suv molekulalari bilan o‘zaro ta’sir
energiyalari keltirilgan. Shuni ta’kidlash kerakki, ushbu energiyalar (1) formulada keltirilgan bog‘lanish energiyasiga o‘xshash
hisoblanadi. Boshqacha qilib aytganda, fBQNN va suv orasidagi o‘zaro ta’sir energiyasi suvli sistemaning (fBQNN-+suv)
potensial energiyasidan fBQNN va suv muhitining alohida hisoblangan potensial energiyalari yig‘indisini ayirish orqali
aniglanadi.

2-jadval. Toza hamda funksionallashgan nanonaychalarning suv molekulalari bilan o ‘zaro ta’sir energiyalari.
[ Nanonaycha [ Nanonaychaning suv_bilan [ Nanonaychadagi atomlar | Nanonaycha bitta iga to‘g'ri |
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o‘zaro ta’sir energiyasi (eV) soni keluvchi energiya (eV)
BQNN -6.13 180 -3.41x102
BQNN-CO2H -6.46 184 -3.51x102
BQNN-(CO,H). -7.44 188 -3.96x102
BQNN-(COH)s -8.72 192 -4.54x1072

Jadvaldan ko‘rinadiki, toza BQNN bilan suv molekulalari orasidagi o‘zaro ta’sir energiyasi -6.13 eV ga teng va bu
energiya BQNNdagi funksional guruhlar sonining ortishi bilan ortib boradi. Xususan, 1, 2 va 3 ta radikalli BQNNIar uchun ushbu
energiya, mos ravishda, -6.46 eV, -7.44 eV va -8.72 eV ga teng. Jadvaldan yana ko‘rish mumkinki, ushbu o‘zaro ta’sir
energiyalarining BQNNdagi bitta atomga to‘g‘ri keluvchi o‘rtacha giymatlari ham BQNNdagi funksional radikallar sonining
ortishi bilan ortib boradi, ya’ni, toza, 1, 2 va 3 ta radikalli BQNNlar uchun ularning qiymati, mos ravishda, -3.41x107, -3.51x10"
2,-3.96x102 va -4.54x10? ga teng. O‘zaro ta’sir energiyasining ortishi tufayli suv molekulalarining nanonaycha sirtiga ko‘proq
tortilishi fBQNNning suvdagi harakatiga to‘sqinlik qilib, uning diffuziya koeffisientini kamayishiga olib kelishi mumkin.
Demak, ushbu natijalar fBQNNning suvdagi diffuziyasi bo‘yicha olingan oldingi MD natijalari [31] bilan to‘la mos keladi va
fBQNNDNRing suv muhitidagi tabiatini tushunishimizda yordam beradi.

Xulosalar. Ushbu MD tadgiqot ishida toza va fBQNNning suv muhiti bilan o‘zaro ta’siri mexanizmlari atomar darajada
tadqiq etildi. Olingan natijalar vakuum va suv muhitidagi BQNNda bitta funksional guruhga to‘g‘ri keluvchi bog‘lanish
energiyasi funksional guruhlar sonining ortishi bilan deyarli o‘zgarmasligini ko‘rsatdi. Bu esa BQNNning yetarlicha uzun qilib
tanlanganligi va chetlarida vodorod atomlari mavjud bo‘lmasligi orqali tushuntirildi. Simulyatsiya natijalari yana shuni
ko‘rsatdiki, funksional guruhlar sonining ortishi ular bilan suv molekulalari orasidagi o‘zaro ta’sir energiyasining vodorod
bog‘lari tufayli ortishiga olib keladi. fBQNN bilan suv molekulalari orasidagi o‘zaro ta’sirning kuchayishi, o‘z navbatida,
fBQNN eruvchanligining oshishiga, bu esa uning sitotoksikligi kamayishiga olib keladi.

Tashakkurnoma. Ushbu tadgiqot ishi O<‘zbekiston Respublikasi Innovatsion rivojlanish vazirligi tomonidan
moliyalashtirilgan F-FA-2021-512 fundamental loyiha doirasida amalga oshirildi. Modellashtirish ishlari O‘zR FA Ion-plazma va
lazer texnologiyalari institutidagi NanoSim guruhi tomonidan tashkil etilgan FISTUz superkompyuterlar klasteri yordamida
bajarildi.
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FROM THEORY TO PRACTICE
Abstract
This article provides brief information on high temperature superconducting materials. Several proposals have been made in their
application of physics as laboratory work, and examples have been given in their use in practice.
Keywords: physics high, low, temperature, superconducting, field, signal, state, texture.

NAZARIYADAN AMALIYOTGA
AnHOTanuUst
Ushbu maqolada yuqori haroratli o‘ta o‘tkazuvchi materiallar to‘g‘risida qisqacha ma’lumotlar berilgan. Ulardan fizika
laboratoriya ishlari sifatida qo‘llanishida bir nechta takliflar va amaliyotda foydalanishda namunalar keltirilgan.
Kalit so‘zlar: fizika, yuqori, past, harorat, o‘ta o‘tkazuvchi, maydon, signal, holat, xossa.

OT TEOPUU K IPAKTUKE
AHHOTanus
B a10i1 cTaThe mpeacTaBieHa KpaTkas WH(OpPMAIHMS O BBICOKOTEMIIEPATyPHBIX CBEPXIIPOBOMIIMX MaTepuanax. V3 HUX JaHbl
HECKOJIbKO MPEUIOKCHUIA 110 MPUMEHEHHIO (PH3HUKHU B KauecTBe J1Iab0opaTOPHBIX paboT U MPHUBEICHBI IPUMEPHI UX IIPUMEHEHHUS Ha
MPaKTHKE.
KnrwoueBble cji0Ba: BBICOKAs, HU3KasA, TEMIIEPATYPa, CBEPXIIPOBOAUMOCTb, TIOJIs, CUTHAJ, COCTOSIHUE, (PU3UKa, CBOUCTBA.

Kirish. Ta’lim sohasida amalga oshirilayotgan keng ko‘llamli islihotlar tizimida faoliyat yuritayotgan pedagog —
kadrlarning kasbiy kompetensiyalarni rivojlantirishni xozirgi zamon zaruriyatiga aylanayotganligini ko‘rsatmoqda. Mazkur
muammoni yechishda ta’lim muassalarida olib boriladigan amaliy mashg‘ulotlar alohida o‘ringa ega.

Fizik qonunlar, hodisalar va jarayonlarning mohiyatini atroflicha tushunish va tushuntirish uchun ularni albatta
amaliyotda sinab ko‘rish kerak. Fan va texnikaning kundan - kunga rivojlanib borishi, ta’lim sohasiga axborot va pedagogik
texnologiyalarning kirib kelishi fizika fan o‘qituvchilari uchun ham tegishlidir.

Ta’lim jarayonida o‘quvchilarni fan, texnika yutuqlari bilan tanishtirishda laboratoriya ishlarining o‘rni muhim. Bu o‘z
o‘rnida o‘qish samaradorligini yanada oshirishga yordam beradi. Fizika fanining hozirgi globol va dolzarb muammolariga: o‘ta
o‘tkazuvchi, nanotexnologiya, nanomaterallarni olish, quyosh energiyasidan foydalanish va boshqga shunga o‘xshash mavzularni
misol qilib olish mumkin. Yuqorida keltirilgan muammolar to‘g‘risida gapirishdan oldin, biz umumta’lim, o‘rta maxsus kasb-
hunar ta’limi va oliy ta’lim fizika kurslarida o‘tkazgich va yarim o‘tkazgichlarning solishtirma garshiligining haroratga
bog‘ligligi va ularni mexanizmini yana bir bor eslab o‘tishni lozim deb topdik.

Mavzuga oid adabiyotlarning tahlili. Umuman o‘tkazuvchanlik nuqtai nazardan qaralsa metallar quyidagi turlarga
bo‘linadi:

1. Umuman tok o‘tkazmaydigan materiallar (1zolyatorlar);

2. Yarim o‘tkazgichlar;

3. O‘tkazgichlar;

4. O‘ta o‘tkazgichlar:

a) Past temperaturali o‘ta o‘tkazgichlar;

b) Yuqori temperaturali o‘ta o‘tkazgichlar (YUTOO®).

Umuman tok o‘tkazmaydigan materallarga rezina, havo, disterlangan suv, shisha va boshqga elementlar kiradi.

Yuqorida keltirilgan materiallarni asosiy fizik xosaslaridan biri bu temperaturani solishtirma qarshiligiga bog‘ligligidir.

-

0 0]

2

l-rasm
1. Yarim o‘tkazgichlarda bu I-rasmda keltirilgan bog‘anishga bo‘ladi ya’ni temperatura oshishi bilan solishtirma
qarshiligi kamayib borishini ko‘rasiz. Bu 0‘z navbatida kerakli nazariy tushunchalar bilan tushuntiriladi.
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2. Endi o‘tkazgichlarga kelsak, o‘tkazgichlarga D.I Mendeleyev davriy sistemadagi ko‘pchilik elementlari kiradi. Eng
qizig‘i shundaki, o‘tkazgich temperaturasini solishtirma qarshiligiga bog‘liglik grafigiga etibor berilsa, 2-rasmda ko‘rsatilgandek
bog‘lanishga ega. Temperatura oshishi bilan solishtirma garshiligi monoton ravishda oshib boradi. Bu esa yarim o‘tkazgichlarga
nisbatan teskari effektga ega. Bu ham fizik nuqtai nazardan to‘liq oz ma’nosiga ega va mexanizmi to‘liq tushuntiriladi.

Bizga gizigarli bo‘lgan xuddi shunday bog‘lanish o‘tao‘tkazuvchi materiallarga qanday bo‘ladi.

Tadqgiqgot metodologiyasi.

3. X Kamerling - Onnes tajribasi

a) Past temperaturali o‘ta o‘tkazuvchi materiallar.

Bu hodisani 1911 yilda Niderland olimi X Kamerling - Onnes tajribada kuzatgan. X Kamerling - Onnes asosan o‘ta
toza qo‘rg‘oshinni olib xona haroratidan boshlab, suyuq geliy haroratgacha sovitadi va qarshilikning haroratga bog‘liqligini
o‘rganadi.
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3-rasm

3-rasmda X. Kamerling Onnesning tajribasidan olingan natija keltirilgan.

Juda past haroratlarda (4K) ba’zi metal va qotishmalar elektr tokiga qarshilik ko‘rsatmay qo‘lar ekan. X Kamerling -
Onnes bunday materiallarni past temperaturali o‘ta o‘tkazgichlar (birinchi tur) deb ataladi. Tajribada Hg uchun o‘tao‘tkazuvchi
harorati 4,2Kga to‘g‘ri kelishini tasdiglaydi. Bu qo‘rg‘oshin uchun kritik harorat deb ataladi, Tc (kritik harorat) bilan belgilanadi
va garshiligi 10-°Q teng bo‘lganini kuzatadi [1].

Shu davrda bunday bog‘lanish faqatgina idial va past haroratli o‘ta o‘tkazgichlarda namayon bo‘lishi tasdiqlanadi. U berk
zanjirda o‘ta o‘tkazuvchi materiallar tok yo‘qotmasdan, xohlagancha uzoq vaqt oqib turishi mumkinligi tajribada ko‘rsatadi.

Keyinchalik o‘tao‘tkazuvchanlik fagat o‘ta toza materiallardagina emas, balki ko‘plab ximiyaviy birikmalar,
qotishmalarda va yuqori temperaturalarda ham kuzatiladi; shu bilan birga o‘tao‘tkazuvchan birikma tarkibiga kiruvchi
elementlarning o‘zi ham o‘tao‘tkazgich bo‘lmasligi mumkin. Bunday birikmalardan tayyorlangan namuna o‘tao‘tkazuvchan
holatda quyidagi keltirilgan ajoyib xossalarga ega bo‘lar ekan:

Birinchidan, o‘tao‘tkazgichlarda bir marta uyg‘otilgan elektr toki tok manbaisiz uzoq muddat mavjud bo‘lishi mumkin.
Buning sababi shundaki qarshilik yo‘q bo‘lib qolgani uchun tokning so‘nish vaqti T=L/r nihoyatda katta bo‘ladi.

Ikkinchidan o‘tao‘tkazuvchan holatda modda ichida magnit induksiya har doim nolga teng bo‘ladi. O‘tao‘tkazgichdan
qilingan biror jismni avval sovutib, o‘tao‘tkazuvchan holatga keltirib, so‘ng uni induksiyasi Ba=poHa ga teng bo‘lgan tashqi
magnit maydonga kiritib, magnit maydon ulanganda o‘tao‘tkazgichda

qo‘shimcha Bi=poHi induksiya hosil qiluvchi induksion toklar paydo bo‘ladi H H
(4a.rasm). Bu qo‘shimcha induksiya Lens qonuniga muvofiq Va tashqi R B B oW o 2 7o
induksiyani kompensasiyalaydi. Odatdagi o‘tkazgichda induksion toklar darhol =i J"u_f; F S
so‘nadi va faqat magnitlovchi galtak yuzaga keltirgan oqimgina qoladi. == | ‘»—"r_-‘v‘-—/
O‘tao‘tkazgich bo‘lgan holda esa kompensasiyalovchi toklar mutlago so‘nmaydi; al | | W o G NN
shuning uchun jism ichida natijaviy induksiya hamma vaqt B=Va+Bi=0 bo‘ladi.

Tashqi fazoda natijaviy induksiya chiziqlari 4b rasmda ko‘rsatilgandek bo‘ladi: 4-rasm

ularni jism o°zidan itaradi va ular jismni aylanib o‘tadi.

O‘tao‘tkazuvchan holatning bu xossasi faqat elektr qarshilikning yo‘qolishi bilangina bog‘liq emas. Shunday
o‘tkazgichni ko‘z oldimizga keltiraylikki, uning normal metallardan yagona farqi qarshiligining nolga intilishi bo‘Isin.

O‘ta o‘tkazuvchanlikning uchinchi o‘ziga xos xususiyati magnit maydonning o‘tao‘tkazuvchanlik holatini buzish
xossasidir. O‘tao‘tkazgich o‘tao‘tkazuvchan holatga o‘tish haroratidan past haroratga qancha kuchli sovitilgan bo‘lsa,
o‘tao‘tkazuvchanlik yo‘qoladigan “kritik” magnit maydon shuncha katta bo‘ladi[3]. O‘tao‘tkazuvchanlik holatiga o‘tish
haroratida kritik maydon nolga teng bo‘ladi. O‘tao‘tkazuvchanlikni buzuvchi magnit maydon bo‘lib o‘tao‘tkazgichdagi tokning
o‘zining maydoni ham xizmat qilishi mumkin. Tok kuchi sim sirtidagi magnit maydon kritik giymatiga yetadigan kattalikka
erishganda o‘tao‘tkazuvchanlik yo‘qoladi. Tokning bu maksimal (kritik) kuchi uning o‘tish haroratida nolga teng bo‘ladi va
harorat pasaygan sari ortib boradi.

b) Yuqori temperaturali o‘ta o‘tkazuvchi materiallar.

1986 yil Bednors va Myullerlar tomonidan gattiq jismlar fizikasiga yana bir yangilik kiritishdi. O‘tao‘tkazgichlarni yangi
bir yangi turi, ya’ni yuqori temperaturali o‘tao‘tkazuvchan materillarni olishga muyaassar bo‘lishdilar (ikkinchi tur). YUTOO*
materiallar okis va okis sifatidagi komponentlar asosida tayyorlandi. Birinchilar gatorida La-Va-Cu sistema tayyorlannib, o‘tish
temperaturasi Tc=73K atrofida edi. Keyinchalik olib borilgan tajribalar asosida bunday materiallarni temperaturasi ko‘tarilib
borildi. Olim va ijodkorlarning asosiy magsadi Tcni xona temperaturasiga yaginlashtirishdan iborat edi. Shunda bunday
materiallarda to‘ligligicha amaliyotda foydalanish mumkin. Yuqoridagi komponentalarni tarkibini o‘zgartrib turib, asosan Y ni Tl
ga almashtirish natijasida namunani o‘tish temperaturani 93K ko‘tarishga muyassar bo‘lishdi. Hozirgi vaqtda bunday
materiallarni o°tish temperaturasi 125-150K atrofida. Yaqin vaqt ichida namuna harorati bundan ham yuqori ko‘tarilishi
kutilmogda. Bunday materiallarni haroratlari ko‘tarilishi bilan bir qatorda, ularni amaliyotda tadbiq qilish ham o‘rinlidir.
Hozircha ulardan foydalanish juda sust olib borilayapdi, albatta buning o‘z ijobiy va salbiy sabablari bor. Asosiy sababaridan
biri, bu vaqt o‘tishi bilan materiallarni o‘z xususiyatlarini yo‘qotishidir. Bunga birinchi o‘rinda degradasiya kiradi, ya’ni o‘tish
temperaturasini o°zgarishidir. O‘z navbatida bunday materiallarni ishlab chiqarishga tadbiq qilib bo‘lmaydi.

Elektron — fonon o‘zaro ta’sirlashuv.
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Eslatib o‘tamiz, fononlar metallning kristalli panjara to‘lqini. Shu bilan birga, biz ularni kvant mexanikasidan bilamizki
bu - zarracha sifatida gabul gilingan. Bundan tashqari, biz ideal kristalli panjara elektronni sezmasligidan, shuning uchun to‘lqinli
kristalli panjarada elektronning targalishi fononlarda targalish deb hisoblanishi mumkin.

Elektron panjara to‘lqinida tarqalganda yoki elektron fonon bilan to‘qnashganda, bu zarrachalarning harakati energiyasi,
tezligi va yo‘nalishi o‘zgaradi, lekin energiya tejash va momentum qonunlari kuzatiladi. Misol tariqasida ikkita billiardni o‘zaro
to‘qnashuvini tasavvur qilishimiz mumkin, ammo elektron va fonon tabiatda juda ko‘p turli zarralar va shuning uchun aniqroq
boshqga tasvirdir:

Kuper juftliklarini hosil bo‘lishi.
Bu qganday sodir bo‘lisini tushinish uchun, elektron tomonidan uyg’otilgan fonon F

harakatini kuzatamiz (5-rasm). Shunday qilib, elektron panjara orqali uchib o‘tadi va panjara ° R\. ../ o “eUe
tugunlarida joylashgan ionlarning tebranishiga sabab bo‘ladi. Elektron manfiy zaryadga ega \ /

va ionlar musbat zayadlangan. Shuning uchun ionlar uchayotgan elektronga bir oz tortilgan T A o
bo‘ladi. Ammo ionlar elektronga qaraganda ancha og’ir, shuning uchun ularning harakati ~ 3// s i asiaae
sekinroq. “Elektron allagachon" uzoq vaqt oldin uchib o‘tgan va ionlar u turgan joyga qadar /

tortlgan edi. Bu shuni anglatadiki, bu joyda kichik ortigcha musbat zaryad (bir kisga vagt) e /‘ S Gl

hosil bo‘lgan va allagachin bu joyda o‘tgan yana bir elektron uni sezadi va harakatini
o‘zqartiradi, bu joyga jalb qilinadi. S-rasm

Shunday qilib, fononlar elektronlar orasidagi zaif tortishishlarni yaratadi. Ammo
uzoq masofalardagi elektronlar bir- biri bilan tortishadi. Axir, ikkinchi elektronni ionlar bilan tortishishi uchun birinchi elektron
ancha uzoqgqa uchib ketishi kerak, aks holda uning manfiy zaryadlari barcha tortishishlarni toxtatadi. Yaqin atrofdagi elektronlar,
Kulon gonuniga ko‘ra, ikkita manfiy zaryadga ega bo‘lishi kerak, va juda uzoq masofalarda ular fononlar tufayli ta’sir gilinadi.
Uzoq masofalarda ikki elektronning repulsatsiyasi to‘sqinlik qilmaydi, chunki atrofida va har ikkala elektron o‘rtasida ko‘plab
ijobiy ionlar va boshqa elektronlar mavjud va barcha tortishish va tortish kuchlari tenglashadi.

Elektronlar orasidagi tortishishini Amerka olimlari J.Barden, L. Kuper va J Shriffer tomonida tushuntiriladi. O‘z o‘rnida
Kuper sharafiga kuper juftliklari deb atalgan.

Hozirgi zamon nazariyasida o‘ta o‘kazuvchanlik hodisasi Kuper juftlaridan tashkil topgan elektronlar kollektivining hosil
bo‘lishi bilan tushuntiriladi (elektronlarnig juft-juft birlashmalarini 1956 yil L.Kuper tomonida tadbiq gilingan)?

Savol nima uchun o‘ta otkzgichlarda elektronlar juftlashadi? Axir, Kulon qonuniga muvofiq, ular itarilishi kerak-ku.
Sabab elektronlarning kristal panjara bilan o°zaro ta’sirlashuvida ekan. Elektonlar kristal panjara ionlarini o‘zaro tortadi va go‘yo
musbat zaryadlardan tashkil topgan “po‘stin” bilan o‘ralgan. Natijada elektronlar orasidagi o‘zaro ta’sir ishorasi o‘zqarishi
mumkin va ular bir -biriiga tortiladi. (BKSha nazariysi)

Tahlil va natijalar. YUTO‘O¢larni maktab laboratoriya xonalarida tayyorlash.

Biz quyida fizika, ximiya o‘qituvchilari yoki krujok rahbarlari yordamida yangi bir yo‘nalish o‘tao‘tkazuvchan
namunalarni tayyorlashni va ularni ayrim magnit xossalarini o‘rganishni taklif gilmogdamiz. Bunday materallarni maktab
sharoitida olish bilan chet el hamkasblarimiz allaqachon shug‘ilana boshlaganlar. Albatta, kimki o‘zining qiziqishi bilan
shug‘ilanar ekan unda u o‘zining maqsadiga tezroq erishadi. Yuqoridagilarga asoslangan holda, quyida biz yuto‘o‘ namunalarni
tayyorlashni retsepttini keltiramiz. Albatta hozircha bizning hamma maktablarimizda ximikatlar va namuna tayyorlash uchun
o‘lchov uskunalar yo‘qligi sababli bularni amalga oshirishga ozgina giynalamiz, lekin bunday materiallarni tayyorlashda kasb-
hunar kollejlarida imkoniyatlar bor. Yugqori temperaturali o‘ta o‘tkazuvchan namuna (Y-Ba-Cu-O)lar ganday qilib tayyorlanadi.
Buning uchun ittriy okisi Y203, uglokis bariy BaSOs va mis okisi SuO lardan foydalanamiz.

YUTO‘O¢ namunalarni tayyorlash retseptti.

1.1,13 gr ittriy okisi, 3,95 gr bariy va 2,39 gr mis oksidi olamiz.

2.01din bu komponentlar yaxshilab qo‘shiladi, stupkaga solib yoziladi va poroshok holiga olib kelinadi.

3.Tayyorlangan aralashmani 950°S haroratda 12 soat pechkaga solib gizdiriladi.

4.Namuna sovitilgandan keyin yana maydalanadi.

5.Parashok ko‘rinishidagi namunani tabletka holiga olib kelinadi (balki boshqacha forma kerak bo‘lsa, shunday formada).

6.Tabletka ko‘rinishiga keltirilgan namunani yana o‘sha haroratda va shu vaqt davomida kislorod bilan boyitish yordamida
qgizdiriladi.

7.Tayyorlangan namuna 100 grad/soatdan katta bo‘lmagan tezlikda sovitilishi kerak.

8.Yuqoridagi retsept asosida tayyorlangan o‘ta o‘tkazuvchan (Y-Ba-Cu-O) namuna og‘irligi 7gr atrofida bo‘ladi. Yoki
xuddi shunday diametri 1sm va qgalinligi 1mm dan 5 ta tabletka tayyorlash mumkin. Bunday retsept asosida namunani
tayyorlashda o‘zining ayrim qiyinchiliklari ham bor, lekin oldindan aniq bo‘lgan retsept asosida tayyorlashni ma’qul deb
bilamiz.

O‘tao‘tkazuvchan materiallarni rangi, uning sifatini ko‘rsatadigan ko‘rsatkichdir. Agar tayyorlangan keramika rangi
yashilroq rangda bo‘lsa, unda tayyorlash uncha yaxshi olib borilmagan, bunday holatda namunalarni boshqattan tayyorlash kerak.

Yugqori haroratli o‘tao‘tkazgichlar asosida laboratoriya ishlarini tashkillashtirish.

Ishdan magsad: yuqori haroratli o‘tao‘tkazuvchanlik haqida tasavvurga ega bo‘lish va ularning magnit xossaslarini
tajribada kuzatish. Laboratoriya ishini bajarish davomida shu yo‘nalish hagida umumta’lim maktab o‘quvchilarga ozgina bo‘lsa
ham ma’lumot berish va shunga o‘xshash yangi kashfiyotlar bilan tanishtirib turishdir[2].

Laboratoriya ishlarini o‘quvchilarning o‘zlari mustaqil ravishda bajarishlari ham mumkin. Quyida ana shu laboratoriya
ishlaridan biri misol tarigasida keltirilgan. Bu laboratoriya ishi yangi, shu bilan birga DTSni takominlashtirilgan variantiga to‘liq
mos keladi. Eng muhimi gizigarli va hayotiy, o‘quvchilarning bilim darajalari asosida tanlab olingan.

Ishning bajarilish tartibi:

a). Namuna tayyorlangandan so‘ng o‘ta o‘tkazgich holatiga o‘tdimi yoki normal holatdaligini =
aniglash [4]. )

Agar namuna to‘ri to‘rtburchan shaklida tayyorlangan bo‘lsa, unda tajriba quyidagicha amalga () ~
oshiriladi: s

1. Magnitlarni bir nechtasini 6-ramda ko‘rsatilgandek qutblari bilan joylashtiriladi.

6-rasm
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3. Penoplasdan tayyorlangan idishga suyuq azot quyib namunani ham idish ichiga tushirig.

4. O°zgarmas magnitlarni 6- rasmda ko‘rsatilganidek joylashtiring.

5. Suyuq azot solingan idishni namuna bilan birgalikda magnitlardan ma’lum balandlikda joylashtiring.

6. Ma’lum vaqtdan keyin namuna suyuq azot solingan idish tubidan yuqoriga ko‘tariladi va mualliq turadi
(o‘tao‘tkazuvchanlik holat).

7. Magnitlarni 0z 0‘qi atrofida aylantirilganda namuna ham aylansa u o‘tao‘tkazgich holatiga o‘tgan bo‘ladi.

b) laboratoriya ishi

1.

whEwh

4.
5.

6.

Uzunligi 40-50sm bo‘lgan ingichka ipga yuqori haroratli o‘ta o‘tkazgichni (keramika bublik shaklida) mahkam
boylab, shtativga osing.

O‘zgarmas magnitni ipga osilgan o‘ta o‘tkazuvchan namunaga yaqinlashtiring.

Namuna bilan o‘zgarmas magnit maydon o‘rtasida o‘zaro ta’sirlashish kuzatilmaydi T>T¢ (7a- rasm).
Magnitni namunadan uzoglashtiring. —
Namunani suyuq azotga tushirib, magnitni yaginlashtiring.

T>Tc

Namunani oldingi holatiga nisbatan ma’lum burchakka og‘ishini kuzatasiz T<Tc (7b- a @ -
rasm). ren
Suyugq azot solingan idishni namunadan ma’lum masofaga uzoqlashtiring. | -
Bir necha sekunddan keyin namuna magnitga yaqinlashganini ko‘rasiz T>Tc (7a-rasm).

Tajribani bir necha marta takrorlang va bu hodisaning fizik mohiyatini tushuntiring. 7-rasm

Xulosa. Shaxsga yo‘naltirilgan ta’lim sharoitida faoliyat yuritadigan har bir fan mutaxasisi,

jumladan fizika o‘quvchilari kashiy kompetensiyalarni egallamasdan turib aniq natijalarga erishish juda giyin. Aynigsa bo‘lg‘usi
fizika o‘qituvchilarini amaliy mashg‘ulotlarni mustaqil ravishda tanlashga, o‘zlari tashkil qilishda yoki bajarib o‘rgatishlari,
ularda kasbiy kompetensiyalarni shakllanishda muhim o‘rin tutadi.
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HUCCIIEAJOBAHUE BO3BYXJIAEHUSA U3OMEPHOI'O COCTOsIHUA
B PEAKLIVM (n) HA SIIPAX C 108 < A < 144
AnHOTanuUst

MetonoM HaBeIEHHOH AaKTUBHOCTH HCCIEOBaHA BO30YyXIEHHE H30MEpPHOro coctosHus 11/2° smep ¢ 108 < A < 144 B
(GOTOHEHTPOHHOM peakiuu (y,n) IPU MAKCUMAIBHOM SHEPIUM TOPMO3HOTO U3NydeHHUs Eymax = 30 MaB. H3MepeHsl H30MepHbIE
OTHOLIEHHs BBIXOAOB peaxiumii OPd(yn)%°MmIpPd, 16Cd(yn)M5mICd, 130Te(y,n)2°m9Te, 138Ce(yn)187mICe, 42Nd(z,n)™1™INd.
Takske OmpesieNieHBl HHTErpanbHble cedeHus (QOTosNepHBIX peakimii Tuma (;;N)™ Ha sapax sapax 341361883 y ux uzomepHbIe
OTHOIIEHUS. Pe3yIbTaThl CPABHUBAIOTCS C JAHHBIMHU JPYTUX paboT.

KiioueBbie ¢/10Ba: aKTHBHOCTb, H30MEp, S/PO, sjlepHas peakiys, (poTosAepHas PeaKius, H30TOM, PaJUOAKTHBHOCTh, CEUEHHE,
CIIUH, HENTPOH.

108 < A < 144 SITPOJIAPJIA (y,n) PEAKLIUSI HATH)XKACHJIA H3OMEP XOJATJIAP YUFOHUINWHU VPTAHUIII
AnHOTanuUst

Topmosznanumm HypnaHAmIapHUHT Eymax = 30 M»B Makcuman sHepruscuga macca conn 108 < A < 144 6ynran saponapaaru
(y,n) doroneittpon peakuusiiapaa 11/2° uzomep Xosariap YHFOHHIIMHM HHAYKIMSIAHTAH aKTHBIAK METOIHM OWIIAH TaJKHK
xumaaras. 10Pd(y,n)10mopd, 16Cd(y,n)tSmICd, 130Te(y,n)12°m9Te, 138Ce(y,n)3"™9Ce, ?Nd(y;,n)*'™INd peakuusmap uzomep
ypkuniap Hucbatu yaganrad. Llynunraek, 34136138Ba gnpocugaru (y,n)™ Typaaru peakuusIapHMHI MHTETPAl KECHMIIApU Ba
yJIapHUHT H30Mep HUucOaTIapy aHuKIaHraH. OJIMHIaH HaTHKanap OOLIKA MIUTAPHUHT HaTIKanapy OWIaH CONHIITHPUIITaH
Kanut cy3aap: akTHUBIMK, H30MeEp, SAPO, SAPO PEAKLIHACH, (OTOSAPO PEAKLIHUACH, M30TOM, PAJHOAKTHUBIIHMK, KECHM, CIHH,
HEHTpOH.

INVESTIGATION OF THE EXCITATION OF THE ISOMER STATE
IN THE REACTION (3n) ON NUCLEI 108 < A <144
Annotation

The excitation of the isomeric state of 11/2 nuclei with 108 <A < 144 in the photoneutron reaction (y,n) at the maximum
bremsstrahlung energy Eymax = 30 MeV was studied by the method of induced activity. The isomeric ratios of the yields of the
reactions 119Pd(y,n)10m9pd, 16Cd(yn)115maCd, 130Te(y,n)'2m9Te, 138Ce(yn)B'mICe, 42Nd(y;n)“'™INd. The integral cross
sections of photonuclear reactions of the (»n)™ type on nuclei 134136138B3 and their isomeric ratios are also determined. The
results are compared with data from other works.

Keywords: activity, isomeric, nuclear of atom, nuclear reaction, photonuclear reaction, isotopes, radioactivity, cross section,
spin, neutron.

OTHOCHTENbHAST BEPOSATHOCTh BO3OY)KIEHHS M30MEPHBIX M OCHOBHBIX COCTOSHHI KOHEYHOTO sipa OmpesersieTcs Kak
u30MepHble oTHomeHHsT BBIXOJOB (Ym/Yg) miam ceueHus (om/Gg) siuepHBIX peakiumil. ComocTaBieHHE SKCIEPUMEHTAaIbHBIX
JTAaHHBIX [0 M30MEPHOMY OTHOILCHMIO C Pe3yJbTaTaMU pacyeTa OCHOBHOI'O Ha CTaTUCTUYECKOW TEOPHM MO3BOJISET MOJYyYUTh
MHGOPMAILIMIO O CIMHOBOI 3aBHCHMOCTH IIOTHOCTH ypoBHeW sapa [1]. Baxnoe 3HaueHHe uMeeT HM3ydeHHE 00pa30oBaHUs
M30MEPHBIX COCTOSIHUH SiA€DP B S/ICPHBIX PEAKLHAX C Pa3IndHbIMA OOMOapIMpPYIOUIMMH YacTHIAMH, KOTOPBIH MO3BOJSIET
TOJTy4aTh CBE/ICHMSI O MEXaHMW3Max SIIEpHBIX PEaKkUuil 1 O CBOMCTBAaxX BO30YKACHHBIX COCTOSHHI aTOMHBIX siziep [2]. OcobeHHO
WHTEPECHBIM SIBISIETCS U3YUSHHUE SIIEPHBIX peakiuii Tuma (N,2N) u (y,N) B pe3ylibTaTe KOTOPBIX 00pa3yeTcs oJuHaKoBoe apo [3].

B nacrosmeit paboTe MeTo10M HaBEJEHHOI aKTHBHOCTH HCCIIEAOBAaHA BO30YXKICHNE H30MEpHOTo cocTostHus 11/2° simep
c 108 < A < 144 B peakuuu (y,n) MPU MAKCUMAITBHON DHEPTHH TOPMO3HOTO H3MydeHUs! Eymax = 30 M»sB. Ilpuunna BeIiOGOpa
MaKCHMaJIbHOH 3HEprum TopMo3Horo m3mydeHns 30 MsB cBs3aHo ¢ TeM, 9TO OONBIIMHCTBO JKCIIEPUMEHTAIBHBIX PaboT 1o
W3YYEHHIO BBIXOJIOB (DOTOSAEPHBIX PEaKNUil JUIs y-aKTHBAIIMOHHOTO aHaJIHM3a MPOBOJWIN MPH Takoi sHepruu. Kpome toro, mpu
3TOH SHEPTUH H30MEPHBIC OTHOIICHHS BBIXO/I0OB U CEUSHHUIT peakuii IuIst GONBIIMHCTBO SAEpP HE IIPOBOIUIOCE.

OKCIepUMEHTHI TIPOBOAMIN Ha TOPMO3HOM Y-TTydKe CHIbHOTOYHOTO Oetatpona Chb-50 HYY3 meTomoM HaBeneHHOIT
AKTUBHOCTH. BpeMeHHBIE pexXHMBI, T.€. BpeMs 00IydeHNUs, ay3bl 1 H3MEPEHHS BHIOPAIN B COOTBETCTBUH C IEPHOIOM
HOTypacmnana o0pa3yomuxcsl paJHOHyKINA0B. HaBeleHHYI0 aKTHBHOCTD U3MEPSUINCH TTOTyIPOBOJHUKOBBIM FaMMa-
cnexkrpomerpoM ¢ aerekropom AI'IK-63B. y—cnekTpsl peructpupoBanich anaauzatopoM ¢ 4096 kanamamu. DHEpreTH4ecKoe
paspelleHne CIIeKTpOMeTpa cocTasiseT ~ 3,5 k3B (8°C0). y-ciektphr MumieHel u3mepsim noce naysst 0,5-50 MuH B Teuenue 3-
120 muH.
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3aceNeHHOCTh M30MEPHBIX M M OCHOBHBEIX § YPOBHEH JIOYEPUHBIX s/Iep WACHTH(QUIMPOBATH MO COOTBETCTBYIONIUM Y-
nvHuAM. JJaHHEIE O CXEMeE pacrajia, HeoOXOJMMEIE JUTS 0OpabOTKH Pe3yNbTaToB U3MEPEHHH, B3ATHI U3 paboTh [4]. W30MepHEIe
OTHOIIEHUS. BBIXOA0B O=Ym/Yq (DOTOSNEPHBIX peakimii ONpEeNeNsIn METOJOM CpaBHEHHsS Iomazneil Toj (OoTomMKaMu
COOTBETCTBYIONIMX Y-THHU [5].

B ciyuae peaximu (y,n) Ha sapax 13413613883 koTophIii OCHOBHON COCTOSHMS 0GPa3yIONIMX KOHEYHBIH SIpa SBISIOTCS
CTaOWILHBIMA, HW30MEPHBIC OTHONICHMH ONpENENH KAk H30MEpHBIC OTHONICHHE WHTETPANbHBIX CEUCHHH —peaKiuu
r,, =o™ /o8, TIE oM - MHTETPAIBHBIC CEUCHHI H30MEPHOTO COCTOAHMH, 8 - HHTErpallbHBIC CEHEHHS OCHOBHOTO

int int int
cocTostHuiA. JIaHHBIE O MHTErpajbHbIC CEYCHHUs] OCHOBHOTO COCTOSHMN OBUTH B3ATHI M3 paboTel [6]. MHTerpasbHble CedeHHi
peaKLy OIPEASNIHIN Yepe3 OTHOLICHNH BbIXOA0B peakimu. [IpununHa BeiOopa n3oTons! Ba 1t 00bekTOM HccliejoBaHa, CBI3HA
C TEM, YTO CBOWCTBA CTAOMJIBHBIX H30TONOB Ba CHIBHO MEHAIOTCA C N3MEHEHUEM YHCIia HEHTPOHOB B Anpe. Hanbonee Tsxenslii
uzoron *¥Ba mMeer 3aMKHyTYI0 HelTpoHHYI0 060s10uky(N=82), a nauGonee serkuii *°Ba XapakTepusyeTcs 3HaUMTEILHOM
KBaJpynoibpHOH nedopmarueii($2=0,23). Kpome Toro, B 061acTH BBICIIME THTAHTCKOTO AMIOJIBHOTO PE30HAHCA M30MEpHEIE
OTHOLICHUSI CeUeHMit peakuuii (y,N)™ Ha u3otomnsl Ba He onpezaeneHo.

Ilonmy4yennsle pe3ynpTaThl npuBeAeHb! B Tabm. 2. Kak BugHOo U3 Tabm. 2., HalIM pe3ynbTaThl COTIACYIOTCS B Ipeaeiax
HOTPENIHOCTH U3MEPEHHUH ¢ JaHHBIMH APYTUX PaboT.

Ta6auna 3. H3omepHble oTHOIIEHHSI peakiuH (y,N) pis saep ¢ 108 < A <144

DsIP Eymax, MaB dumr o, Hcrounnk
TapamMeTp OrpaHuICHHS
cnuHa

108pg(y,n)107mopd 25 0,054+0,06" 9]

30 0,051+0,06™ 34 Hacrosimas pa6ot
110pqi(y,n)1%mapg 205 0,0720,06 [10]

25 0,060+0,07" [9

30 0,067+0,05 3,2 Hacrosimas pa6ora
HECd(y,n)t5maCd 22 0,12+0,02 [15]

25 0,18+0,02" [91

30 0,14+0,02 2,7 Hacrosmas pa6ota
1185n(y,n) 17950 25 0,110,02 9]
130Te(y,n)12maTe 20 0,45:0,06 [11]

25 0,45+0,05" [9

25 0,49:0,03 [12]

30 0,48+0,03 [15]

30 0,47+0,03 2,5 [Hacrosimas paGora
136X g(y,n)1*5maxe 22 0,10+0,02 2,8 [15]
134B3(y,n) B 9Ba 25 0,17+0,01" 9]

30 0,17+0,01" 2,6 Hacrosias pabota
136Ba(y,n)**m9Ba 25 0,15+0,01* 9

30 0,17+0,01" 2,4 Hacrosimas pa6ora
138Ba(y,n)**"m9Ba 25 0,12+0,01* 9]

30 0,11+0,01" 2,6 Hacrosiast paGota
138Ce(y,n)¥"m9Ce 25 0,120,02 [12]

30 0,13+0,02 [12]

30 0,12+0,02 3,1 Hacrosimas pa6ota
140Ce(y,n)9maCe 238 0,182+0,018 [14]

25 0,190+0,017 [12]

30 0,201+0,015 [12]

30 0,201+0,015 35 Hacrosmas pa6ora

31 0,193+0,014 [13]
L2Nd(y,n)*4*mINd 18 0,045+0,003 [14]

25 0,061+0,010" [9]

25 0,043+0,002 [12]

30 0,045+0,001 [12]

30 0,046+0,002 2,2 Hacrosias pa6ora
TS m(y,n)4masm 20,5 0,044£0,003 [10]

25 0,047+0,004" I9]

30 0,044+0,002 2,6 Hacrosias pa6ora

[IpuBeneHo 3HaueHue Ny = o-i'r‘:t / o-i?“

Onsa  dorosnepusix  peakmuit  OPd(y,n)1MIPd,  6Cd(y,n)H5MICd, 13*Ba(y,n)**™9Ba,  36Ba(y,n)SmIBa,
138Ba(y,n)!3"™9Ba u 1*4Sm(y,n)**™ISM 3HaueHMIT H3OMEPHBIX OTHOIIEHHS MPH Eymax = 30 M3B onpe/eneHs! BIiepBbIe.

Bce saep BosOyxkmarommit B oTosmepHIX peakiuu  6Xe(y,n)¥moXe, 138Ba(y,n)"MIBa, 40Ce(y,n)t¥PmICe,
142Nd(y,n)*41mINd u 44Sm(y,n)}43MISM, uMeIOT OIMHAKOBbIE CTMHBI M YETHOCTH B H30MEPHOM U OCHOBHOM COCTOsiHMH. Kpome
TOTO, TH sIeP UMEIOT OANHAKOBBIE YHCIIO HEUTPOHOB T.e. N=82.

Jnst CpaBHEHHsI ¢ OKCIIEPUMEHTOM HAaMH IIPOBEAECHBI PACUET HW3OMEPHBIX OTHOLIEHWH 110 CTATMCTMYECKON MOJENU spa.
IInoTHOCTE YpOBHEH BO30YKISHHOTO siApa OlleHNBaIach o Gpopmyne [16]:

()
o 23 + a1 —— (3 +~1/7 2)"
DI Za-J/za 0 v > eXp[Z ===

]I © - TapaMeTp OrPaHHUYEHHs CIIHHA, @ - TTAPAMETP IUIOTHOCTH ypoBHeH, U - sHeprun Bo30Yk ICHHs, Ol KOTOPO! MOHUMAETCS
a¢dexruBHas sHeprus [2],

VIAy4nmuTh KOJIHIECTBEHHOE COTIACHE PACYETOB C IKCIIEPUMEHTOM YAAJIOCh P (HUKCAIMH apaMeTpa CIMHOBOTO
orpaHu4eHust o. [Ipx 3TOM YIOBIETBOPUTEIIBHOE COTIIACHE IOCTUIACTCS IpH O = (2 . 3)h . IlonydeHHBIe pe3yIbTaThl

HpHBEIEHBI B Ta0I. 2.
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9KCHepI/IMCHTaJILHLIe PE3YyJIbTAaTbl IIOJYYCHHBIC B HACTOSIIICH pa60’re, MOryT OBIT HCIIOJIB30BAHbI I OLICHKa

AQHAIUTUYECKUX BO3MOXHOCTEN raMMa-aKTHBAI[OHHOTO aHaIN3a, IPH IIIAHUPOBAHUH SKCIIEPHIMEHTOB 110 U3Y4YEHHIO H30MEPHBIX
OTHOIICHUH B (OTOANEPHBIX PEaKIUi U IPU U3YUCHHIO MEXaHU3M PEAKIHH.
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IRRADIATION OF SINGLE-CRYSTAL SILICON BY PROTON BEAMS WITH ENERGIES FROM 350 TO 650 KEV
Abstract

This paper presents the results of measurements using the Hall effect of the main electrophysical parameters and surface

characteristics on a scanning electron microscope (SEM) of irradiated samples in an EG-2 linear accelerator (electrostatic

generator) with proton beam energies from 350 to 650 keV depending on the irradiation time (from 15 to 75 minutes).

Key words: electrostatic generator, EG-2, proton irradiation, Hall effect, scanning electron microscope, radiation resistance of

materials, monocrystalline silicon.

OBJYYEHUE MOHOKPUCTAJLIMYECKOI'O KPEMHUSI ITYYKAMM IIPOTOHOB C SHEPTHMEM OT 350 10
650 KOB
AnHOTanuUst

B nanHo# paboTe nmpuBeeHEI pe3yIbTaThl U3MEPEHHUs C MTOMOIIBIO Y dekTa XouIa OCHOBHBIX IEKTPO(U3MISCKHX ITapaMeTpPOB
U TOBEPXHOCTHBIX XapaKTEPUCTHK Ha CKAHUPYIOIIEM 3JIeKTpOHHOM Mukpockore (COM) obiydeHHBIX 00pasloB B JMHEHHOM
yckoputene DI-2 (DnektpocraTndeckuii ['eHepaTop), ¢ SHEPrUsIMHA My4KOB MPOTOHOB OT 350 10 650 k3B B 3aBUCHMOCTH OT
BpeMeHH o0nydeHus (ot 15 1o 75 muH.).

KnioueBble ciioBa: siekTpocraTHueckuid reHepartop, OI-2, obmydenune mnporoHamu, 3¢dekr Xomnma, CKaHHPYIOMIHN
3JIEKTPOHHBIN MUKPOCKOII, paHallMOHHAsl CTOMKOCTh MaTepUaJIOB, MOHOKPUCTAJUINYECKHI KPEMHHH.

KREMNIY MONOKRISTALLARINI ENERGIYALARI 350 DAN 650 KEV GACHA BO'LGAN PROTON
DASTALARI BILAN NURLANTIRISH
Annotatsiya

Ushbu maqolada energiyasi 350 dan 650 keV gacha bo'lgan proton dastalarining EG-2 chizigli tezlatkichda (Elektrostatik
generator) nurlantirilgan kremniy monokristallarining Holl effekti yordamoda asosiy elektrofizik parametrlar va sirt
xususiyatlarining skanerlovchi elektron mikroskopida (SEM) foydalangan holda o'lchash natijalari keltirilgan.

Kalit so‘zlar: elektrostatik generator, EG-2, proton dastasi, Holl effekti, skanerlovchi elektron mikroskop, materiallarning
nurlanish garshiligi, monokristalli kremniy.

Beenenue. IIpu Npou3BOACTBE MOTYNPOBOIHHKOBBIX IPHOOPOB TPEABSBISIOTCS KECTKHE TPEOOBAHUS K MEXaHHYECKOH
HNPOYHOCTH, TEPMHYECKOM U paJHallIOHHON CTOMKOCTH IUTaCTUH KpeMHHs. Tak Kak, MHOTHE COBPEMEHHBIE MTOIYIPOBOJHUKOBBIE
NpUOOPHI HCIOJIB3YIOTCS B Cpeliax PaJHalMOHHBIX M3TydeHUil (KOCMHYECKHe KOpaliu, aTOMHbIE AJICKTPOCTAHIMH, YrOJbHBIE
IIaXThl C TMPUCYTCTBYIOLUIMM paJHALMOHHBIM (OHOM M T.A.), KaKk H3BeCTHO [l], pagualMOHHBIC H3ITYyYCHUs SIBISIOTCS
UCTOYHHUKOM Ac€rpajgalun 3J'[eKTpO(bI/IBI/I'~leCKl/IX napaMeTpoB  IOJYIPOBOJAHUKOBBIX HpI/I60pOB. HOSTOMy ITOBBIILICHHUE
paanalOHHON CTOMKOCTH MOJIYIPOBOTHUKOBBIX MaTePHAIOB M MPUOOPOB Ha MX OCHOBE M T10 CEil ICHB SBIISIETCS aKTYaIbHBIM.

IMoaroroBka o0pa3loOB M MeTOAMKA JKCHepUMeHTa. J[s HccnenoBaHMS HaMH OBUIM HCIIOJIBb30BaHBI 0Opa3Lbl
MOHOKpHCcTaInIeckoro kpemuus: mapku KO®-40 (opuentamms {111}) c yzmempHbIM compotuBieHueM 3242 Owm-cM,
KOHIIEHTPAIMs OCHOBHBIX HOcHTeseil 3apsjma coctapnsio 1,2 101*cm™3, Xonnosckas moaswxHOCTH Gblna pasHa 1200-1600
cM? /B + c. O6pasiibl 10 061yueHus ObUTH MOABEPTHYTHI MEXaHHUECKOH M XUMHYECKOH 06paboTKe, C MOBEPXHOCTH 0OPA3IOB C
HOMOIIBIO NUTH(GOBKH, Ha CTEKIISIHHOMN TIOJUIOKKE C UCHOJIb30BaHHEM abpa3uBHOIO, ObUT y/aleH cioi paBHoi ~100 um co Bcex
cTOpoH o0pasmoB. Ilociae MexaHHYeCKHX 0OpPabOTOK MOBEPXHOCTH OOPas3loB OBLTIO TPOBEACHO XHMHUECKas oOpaboTKa.
Xumuueckass 00paboTka (TpaBieHHE) SIBJISETCS MOCICJOBATEILHOCTHIO XHMHUYECKHI BO3/ACHCTBHI Ha MOBEpXHOCTh
[NOJIyIPpOBOJHHUKA U 3aKJIt04aljlaCb B TOM, ‘lTO6bI YAQIUTh UHOPOJHBIC 3arpA3HEHHUSA C MOBEPXHOCTU MOHOKPHCTAJUIa KPEMHUS C
MMOMOIIBIO XUMHYCCKHX peaKuMﬁ. B nauane o6pa3ubl KUIIATUIIACh B UHTECPBAJIC 5-7 MHHYT B TOJIYOJI€, ITOCJIE YETr0 KUIIATHUIIUCE B
anetone Oosee 2 MuHyT. OOpasupl B a30THOM KHCIOTE KHUIATWIMCH poBHO 10 MmuHyT, mocie B pactBope HF + (HNOs3) +
CH3COOH B cootHoueHuu 5;3;5, Tak ke 00pa3lbl KUISTWINCh B XUMUYECKOH CMECH «llapckasi BOJKA» B Te€UeHHE 3 MUHYT,
rocje 4ero o0pasipl ObUIM MoMelieHs! B cocyn neHTpudyru ¢ HF u npononackuBanuck. [locne kakaoi cTaguu XUMUIECKOTO
BO3/I€iCTBUSI 00pa3Ibl IPOMBIBAIUCH JUCTUIMPOBAHHOM HJIM B JICMOHH3UPOBAHHOW BOJIE.
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Puc. 1. Pazmewenue
0bpaszyos kKpemnus na
bapabane obnyuenus

OOy4yenue MoATrOTOBICHHBIX 00pa3[0B MOHOKPHUCTAIUTMYECKOT0 KPEMHNS IIPOBOIMIICS Ha JIMHEWHOM yckopurene OI'-2
(Onexrpocratuueckuii ['enenparop), xotopas Haxomurcst mpu HUW OIIM r. Tamkent. IToarotoneHHble o0pa3mbl ObuM
pa3mernieHsl Ha Gapabane obiydenus (cM. puc. 1). [locne pa3MeleHust MOBEPXHOCTh 00Pa3LOB OUHIIAIKMCH OT IPUKOCHOBEHHUI 1
3arpsi3HEHU# BO3HHUKIIMX BO BpeMs (DUKCAllMU MeTHBIX Aepikareneid oOpa3uoB Ha OGapaban. ['oToBblil Oapaban ¢ obGpa3siamu, B
KOJIM4ecTBe 15 IIT., moMenanuch B MOCT Kamepy Aist oOmydenus (puc. 2). bapaban ¢ oOpasnaMu Kpenuics Ha peryanpyeMyro
CTOHKY KaMephl, B KOTOPYIO Takxe ObuT nmoakimoueH nwimHap Papazges (puc. 2 (1)) anst u3MepeHus Toka Imydka. Jlanee Kpblka
KaMephl 3aKPhIBAJICS W HAYUHAIICS MPOIIECC OTKAYKH BO3AyX 10 paspsvkerus 1075-106 mm pr. cr.

TloaroroBnenHsle 00pa3lBpl KpeMHUS OOIydYaaHCh ITydKaMd IIPOTOHOB C TpeMsl pa3HbIMH SHeprusmu. Ilapamerpsr
oOyuenns: npencrasieHsl Ha TaOm. 1 (I, (MKA) — HHTErpalbHBIA TOK mMy4yka; N — KOJMYECTBO MPOTOHOB MPHUXOJSAMICIO Ha
obpazer: t (MuH) — BpeMs oOmydenue. [Ipu kaxaoit sHepriun 00pasubl 00JyJaInch B HHTEpBalle BpEMEHH OT 15 10 75 MHHYT ¢
marom 15 MUHYT.

Puc. 2. Ilocm kamepa onsa o6nyuenus. (1 — yurunop
Dapades, 2 — bapaban ¢ obpazyamu)

Ta6auya 1.
E, = 350 k3B E, =500 k3B E, = 650 k3B
Ne t, (MHH.) I I I
HHT? 16 MHT? 16 MHT? 16
(MKA) Ny 10 (MKA) Ny, 10 (MKA) Ny, 10

1. 15 32263 0,201 39556 0,247 31450 0,196
2. 30 72082 0,450 72314 0,451 71769 0,450
3. 45 101569 0,634 119358 0,745 101713 0,630
4. 60 217547 1,360 150613 0,941 150509 0,940
5. 75 667241 4,170 207520 1,300 207813 1,300

KonnuecTBo NPOTOHOB NPHXOJIIIEIO Ha 0Opa3er] OblI pacCUUTaH C HOMOIIBIO (HOPMYJIBL:
Ly = L i L"_ tos
ooy 100 1,6-1071° B
TTocse o6mydeHust ObLIN UCCIIEI0BaHbI OCHOBHBIE AEKTPO(MH3NUECKHE TApaMeTphl Ha YCTaHOBKE X0JlIa, Pe3yaTaThl
KOTOPOTO IMPEeCTaBICHHBI Ha Ta0m. 2.

[MxA/cex]; Ny = Liyn * tosm =

Tabnuya 2.
350 koB 500 k2B,
) I3 n,-10% 1016 ) H n,-10% .1016

e Om-em 8 cv?/(B-c) o Ny'10 O,wws cv?/(B-c) o Ny'10
1 37.2 1209 1,40 0,201 35,5 1641 1,05 0,247
2. 31,1 1568 1,28 0,450 31,0 1621 1,19 0,451
3. 34,1 1280 1,45 0,634 33,8 1645 1,30 0,745
4. 36,1 1487 117 1,360 33,1 1751 1,07 0,941
5. 28,8 1628 1,34 4,170 32,0 1282 1,50 1,300

650 k28,

No p, Om-em u, em?/(B-c) n, -10%cu3 N, -1016

1 36.0 1285 1,30 0,196

2. 35,0 1361 1,30 0,450

3. 33,8 1244 1,88 0,630

4. 40,6 1265 1,20 0,940

5. 36,1 1601 1,15 1,300

AHaJIu3 NMOTy4YeHHBIX pe3yjbTaToB. Kak BHAHO U3 TaOnMIpl 2 M3MHEHHE OCHOBHBIX 3JIEKTPO(U3MUYECKHX MapaMeTp
nociie oOy4denus oopasnoB mapku KO®-40 He HaOmoaeTCst, 5TO MOXKET OBITh CBA3aHO C TEM, YTO C MOMOIIBIO A dekTa xoma
OTIPEICISIOTCS] 00bEMHBIC XapaKTEPUCTHKH, a IPOHUKAOIIAasi CIOCOOHOCTh MPOTOHHBIX MYYKOB ¢ dHeprusiMu ot 350 1o 650 k2B
OTHOCHTEIBHO Pa3MepoB 00PA3IOB SBISETCS MajbIM, pa3Mepbl 00pa3ioB ObLIM paBHBI 2X4X8 MM, U OHH B3aUMOJICHCTBHIOT B
OCHOBHOM C MOBEpXHOCTBIO MOHOKPHCTA/Ia KpeMHHs. [loiydeHHble pe3ysibTaThl yKa3blBAalOT Ha HEOOXOIMMOCTH Ooiee
JIETAIbHOTO MCCIIEI0OBAHNS MOBEPXHOCTHBIX XapaKTEPHCTHK OOIyISHHBIX 00pa3IoB.

TlosToMy Hamm OBIIM HCCIEOBAHBI MOBEPXHOCTHBIE CTPYKTYPHI OONYyYEHHBIX O0Opa3loB C HMOMOIIBIO CKAHHPYIOIIETO
3NeKTpoHHOT0 MuKpockomna (COM) EVO MAL0.

Jlnst ncemenoBanmst 00OpasIsl mMociie 00IydIeHH s, MPOXOAWIH IPEBAPUTEILHYI0 XHMIUIECKYI0 00paboTKy [T yHaleHHs
BO3HUKILIETO OKCHHOTO CJI0s1 B pacTBope (hropoBonopona. Janee o6pasupl nomeranick Ha pabouyto yacte COM. IlonyuenHsie
pe3ynbTaThl NpHUBEAEHBI Ha pHCyHKax 3-4. M3 puc. 3 BHAHO, YTO YCKOpEHHBIE IPOTOHBI INPOB3aUMOAEHCTBOBAIH C
TMOBEPXHOCTHIO KPEMHUSA B ONIPEACICHHBIX MECTaX.

- 494 -



O‘zMU xabarlari Becrunk HYY3 ACTA NUUz | FIZIKA | 3/1 2023

Puc. 4. Cmpykmypnvie O ooy 12 8 PA3HBIX MOUKAX
I[I/Ial"paMMI)I MpPEACTaBJICHHBIC Ha PUC. 4, 3J'IeMeHTapHI)II71 COCTaB B KpEMHUH, OBLIH TOJIY4€HBI OTHOCUTEJIBHO MAacChl B

TOYKAaX MOMaJaHus IPOTOHOB. OOIIHe Pe3yIbTATHI JIEMEHTAPHOTO aHAIH3a B ONMPEICICHHBIX TOUKaX Ha MMOBEPXHOCTH KPEMHHS
npeacTaBieHsl B Tab. 3.

Tabauya 3.
KoHueHTpaIyst puMeceil OTHOCHTEIbHO Macchl (%) Bpems
0byueH Jlo3a obmydeHns
Obpasut Si c o Sn Fe o (N, 1015)
(MHH.)
1 (ue
00TyueHH 79,6 16 2,8 14 0,3 - -
blii)
67,9 22,1 9,1 1,0
66,8 233 124 12
2 63,5 22,3 9,8 11 - 20 12
67,7 21,7 9.8 0.8
64,6 17,7 15,7 11
67,2 24,7 7,0 13
68,5 22,7 7.4 13
3 67,1 24,7 7,1 13 - 40 24
68,4 22,9 7,7 1.0
69,2 22,2 7.8 0.8

3akarouenue. [1o 1aHHBIM 3JIEMCHTAPHOI'0 aHaJIn3a MOBEPXHOCTH o6pa3u03 J10 U 110CJIC 06J'Iy'-IeHI/I$I BHUIHO, 4YTO

OTHOCUTEIbHAS KOHIICHTpAIUs KpEMHUs yMEHbIINIIACh, KOHIIGHTpAIH XK€ YIriepoja U KUCI0poa MoBbicuiaack. Mbl
TIPEATIONOraeM YT0 IPIIMHAMH TaKOTO IPOIEcca MOTYT OBITh ClIemyromue (GaKTophI:

¢ YMCHBIICHUE KOHUCHTpPallUM KPEMHHSA MOXKET OBITH CBsI3aHA C TEM, YTO B HOHOIIPOBOAC MNPUCYTCTBYIOT, B MaJbIX

KOJIMYECTBAX, MacJICHHbIE Mapbl (MacICHHBIX HACOCOB), U IIPU MOIOAAHUU Ha ITOBEPXHOCTH 00PAa3IOB Mapsl MOTYT 00pa30oBaTh
CJIOH KOTOPBIN OyaeT SKpaHUPOBATH MOTOK JJIEKTPOHOB;

® yBEIIMYCHHE KOHICHTPAIMH KHUCIOPOJa MOXHO OOBSICHHUTH TEM, YTO TNPOTOHBI IOMOJAAs B OKCHUAHBIA CIOH Ha

TIOBEPXHOCTH 00pPa3Li0B BOMBAIOT aTOMOB KUCIIOPOJa B KPEMHHIA;

® TaK Kak B HHONPOBOJIE yCKOpUTeNs naxe B Bakyyme 105-10° MM pT. CT. IpHCYTCTBYIOT aTOMBI yriepoa (Iaphbl Macen)

U IPH YCKOPEHHWH IPOTOHHBIX ITyYKOB OHM MOTYT HX 3aXBaThIBaTh M HAIPABJIATh Ha ITOBEPXHOCTh 00pa3LOB, 4TO BIEYET 3a
co00if yBenMIeHIe KOHIIEHTPAINH YTIIepOoa.

LN
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APPLICATION OF ION IMPLANTATION FOR CREATION OF ULTRATHIN OHMIC CONTACTS ON THE
SURFACE OF SILICON FILMS
Annotation

It has been established that in these systems the low value of resistivity is due to both the high degree of doping of the near-
surface layer and the low height of the Schottky barrier. Thus, the preliminary implantation of Ba+ ions in Si makes it possible to
obtain sufficiently reliable ohmic contacts.

Key words: contact, surface, layer, films, morphology, resistance, doping, ion implantation, thermal annealing, silicide,
distribution profile, diffusion, Schottky barrier, laser annealing.

NPUMEHEHHWE NTOHHOM UMILJIAHTAIIMNA JJI51 CO3TAHUS YIBTPATOHKHUX OMUYECKHX
KOHTAKTOB HA MIOBEPXHOCTH ILTEHOK KPEMHU S
AnHHOTAIHS

VYcTaHOBNIEHO, YTO B YKa3aHHBIX CHCTEMax Majoe 3Ha4yeHHE YJEIbHOIO CONPOTUBICHHUS OOYCIaBIMBAaeTCsS KaK BBICOKOM
CTETICHBIO JIETHPOBAHMS MIPUIIOBEPXHOCTHOTO CJIOS, TaK M Mo BeicoToi Oaprepa LllorTku. Takum 00pazom, mpenBapuTeabHAsL
UMIUTaHTals HOHOB Ba* B Si 103BOJISET MOTYyYHTD JOCTATOYHO HaJCKHBIE OMUYECKHE KOHTAKTBL.
KniodeBble €10Ba: KOHTaKT, OBEPXHOCTH, CIIOH, MIEHOK, MOP(OJIOTHS, COIPOTUBICHNE, JIETHPOBAHHS, NOHHAS NMILIAHTAIINS,
TEMIIEPaTyPHBIA OTKUT, CHIIMLUA, Tpoduib pactupenenus, nuddysus, 6apsep LLloTku, 1a3epHBIA OTXKHUT.

KREMNIY SIRT YUZASIDA ULTRAYUPQA OMIK KONTAKLAR YARATISH UCHUN ION IMPLANTASINI
QO‘LLASH
Annotatsiya
Ushbu magqolada aniglanishicha, bu tizimlarda qarshilikning past giymati ham sirtga yaqgin gatlamning yuqori darajada
legirlanishi, hamda Shottki to‘sig‘ining balandligi pastligi bilan bog‘liq. Shunday qilib, Si ga Bat+ ionlarining dastlabki
implantatsiyasi natijasida yetarlicha ishonchli omik kontaktlarni olish imkonini beradi.
Kalit so'zlar: kontakt, sirt, gatlam, plyonkalar, morfologiya, garshilik, doping, ion implantatsiyasi, termik tavlanish, silitsid,
targalish profili, diffuziya, Shottki to'sig'i, lazerli tavlanish.

Brenenne. OHOM U3 OCHOBHBIX MPOOJIEM MHUKPO3JIEKTPOHUKH, 0cobeHHO B cucteMax bBUC u YBUC, sBnsiercs co3aanue
HAJICKHBIX KOHTAKTOB. DTH CHCTEMbI COCTOSAT W3 MHOXKECTBAa Pa3HOOOPAa3HBIX TPAH3UCTOPOB, B YACTHOCTH, TPAH3UCTOPOB C
MPOHUITAEMON ¥ METAJUTHUECKOMN 6a30i, CO3MaHHBIX C MPUMECHECHHEM CJIOEB CYOMHKPOHHOM TONIIHHBI.

K xoHTakTaM (KOHTaKTHPYIOLIEMY MaTepHaly), CO3/[aBa€MbIM Ha MOBEPXHOCTH CyOMHUKPOHHBIX CIIOEB, MPEABSIBISIFOTCS
OoJtee BBICOKHE TPeOOBaHMS, YeM K KOHTAKTaM IS "TOJCTHIX" IUIGHOK. DTH TPeOOBaHMUS CTAHOBSTCS TOpa3fo Ooiee KEeCTKHMHU,
€CIIM KOHTAKTHI CO3af0TCSI TSl BRICOKOYACTOTHBIX TPAH3UCTOPOB. OCHOBHBIMHU TPEOOBAHMUS CIIEAYIOLIHE:

- MaJasi TOJIIIHA [TEPEXO0HOTO CII0ST METAJLI-KPEMHUIA;

- MOp(oJIOruUecKoe COBEPIIEHCTBO TUICHKH U HEM3MEHHOCTh (Pa30BOTO COCTaBa Ha BCEHl MUIOMIAN KOHTAKTA,

- CTa6l/IJ'll)HOCT]> CBOﬁCTB KOHTAKTOB B npouecce HU3rOTOBJICHUA U 31<crmyaTaum/1.

JlutepaTypHblii 0630p. OMHuYeCKHil KOHTAKT XapaKTepH3yeTCs YACNbHBIM COMPOTHBICHHEM, 3HAUCHHE KOTOPOTO
oIpeieNsieTcs Yepes nojaHoe conpotusienue Re [1-3].

Re =(p,/7d)- - g (ah/d)+(4p. /7d?)+ Ry M)

r1e, pr — YACIbHOE CONPOTHBICHHE MOJNYNPOBOJHUKOBOW IUICHKH, h - TonmuHa mieHkd, d - AuaMeTrp KpyroBOro
KOHTAaKTa, f— qgacTtoTa reHepauI/m, g - aKTUBHas Me)KS.]'leKTpOHHaﬂ l'lpOBOllI/IMOCTb, RO- COl'lpOTl/IBJ'leHI/Ie TBIJIBHOI'O KOHTAKTA.

Xopormuii oMHYecKHil KOHTAKT J0keH uMeTh pk < 102 OM-cM. YienbHOE CONpOTUBIEHHE KOHTAKTA €CTh 0OpaTHAs
BCJIIMUHHA HpOHSBO}IHOﬁ IIJIOTHOCTHU TOKa I10 HanmeeHmo

O =(S1/dV)Y ™V =0 )

B Hacrosiiiee Bpems CYIIECTBYET HECKOJIBKO CIIOCOOOB IOJYYCHHS CBEPXMEJKHX KOHTAKTOB Ha CYOMHKpPOHHBIX
CTPyKTypax: Meroji (a30BOro pAaCCIOEHHs; METOJ[ HU3KOIHEPTeTHYECKOTO HMOHHOTO JIETHPOBAHUS, METOJ OCAKICHHUS
MHOTOCJIOMHBIX KOMITO3HITHH.

HezaBucumo oT Merona co3maHUs KOHTAaKTa 3HA4YEHHE PK 3aBHCHUT OT YPOBHS JISTUPOBAaHUS MOJYIPOBOJHUKA. B
KOHTaKTax '"MeTayuI-MOJYIPOBOAHUK" ¢ HA3KAM YPOBHEM JIETUPOBAHUS MPEOOIafaeT TepMOIIEKTPOHHAS KOMIIOHEHTA TOKA.
TIpu 5TOM COTIaCHO TEPMOIMHUCCHOHHO-TH(D(DY3HOHHON TEOPUH, PK OIPeaeIsieTCs 10 hopMyte:

eqp,, ) ) (3)

k7

K
s —mex”[
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rue, K - mocrosuHast BojbiMana, e - 3apsiy 3iekTpoHa, A* - addexTuBHasS NOCTOSHHAS PHUYaplCOHa, (s - BBICOTA
Oapnepa LlotTku.

W3 popmyisl 3 criexyer, 4To B CiTydae MOJTYNPOBOAHUKOB C HU3KUM YPOBHEM JICTHPOBAHUS IS MOJTYyYSHHS MAIBIX PK
HY)KHO M3TOTOBHTH KOHTAaKT C MaJIOH BBICOTOH Oaphepa.

B xoHTakTax "MeTayuI-moNynpoBOIHHUK" C BBICOKUM YPOBHEM JIETHPOBAaHMS MpeolIagaeT TyHHEIbHAsE KOMIOHEHTa TOKa,
MO3TOMY px OyJIeT MPONOPIHUOHATEHO BEIPAXKEHHUIO

2 \/esm ) Do , (4)
h | UNS

rae, m* - a¢pexTuBHAs Macca NEKTPOHA, & - JUAICKTPHYECKas IOCTOSIHHAS IUIeHKH, ND - KOHLEHTpalus IPUMECHBIX
YPOBHEM.

Ananmuz Gopmyn (3 u 4) moxassisaet, uto mpu Np < 107 cm3 Tok 00ycloBIeH TEPMOIMHCCHEN U 3HAYEHUE PK TTOUTH HE
3aBHCHT OT ypOBHS JIETMpoBaHus, a npu Np > 10'° cm® px onpenensiercs, B OCHOBHOM, TyHHENBHBIMHU TIPOLIECCAME U OBICTPO
YMEHBIIAETCSI IO MepPe MOBBIMIEHHS CTETICHU JIETHPOBAHHS.

Takum 00pazoM, AJIs MOMYYEHHs XOPOIMIMX OMUYECKHX KOHTAKTOB C MalbiM PK HEOOXOIMMBI THOO BBICOKAs CTENEHb
JIETUPOBaHUs, THOO Manasi BeIcoTa Oapbepa, 1ubo, u To U Apyroe. OCHOBHBIM TpeOOBaHHEM, IPEABIABISICMBIM K CyOMHKPOHHBIM
KOHTAKTaM, IOMHMO HHU3KOTO pK, SBJISETCS] OTPAaHWIEHHAsI TIIyOHHA IEPeXOIHOTO CII0SI M OJHOPOAHOCTH ITIOBEPXHOCTH.

Ilo cpaBHeHHMIO ¢ OPYIMMH METOJAMH CO3JaHUS CBEPXMEIKHX KOHTAKTOB, HOHHAas WMIUIAHTanus oOnagaer
OTIPEENICHHBIMHU NIPEUMYIIECTBAME U 00ECIIEINBAET MOIYICHNE XOPOIIO BOCIPOU3BOANMBIX U OXHOPOIHBIX CTPYKTYP.

MeTtonuka uccieoBanusi. B HacTosIee BpeMst Tl MOTYYSHUs] OMUYECKUX KOHTAKTOB K Si C HCIIOJIb30BAaHUEM HOHHOW
MMILIAHTAIAN Yalle BCErO UCMOMBb3yeTCs CAeAYIoMuUi crnocod [2,4]. s yctpaHenus ddekra kaHaTMpOBaHUs MTOBEPXHOCTh Si
cHauana amopdusupyercss woHamu Ge (wmm Si), a 3ateM BBOsTCsS HOHBI B* (i P*). TlocaeMMIUIaHTAIIMOHHOW OTXKUT
poBoIUTCS BBICOKOTeMItepaTypHbiM 1porpeBoM (T =~ 1100-1300 K) B teuenne 10-15 c. 3aTteM mpoBOIUTCS MeTaUIM3allMs:
BBoauTcs 160 HM Ti u 800 HM Al. ITociaeMeraTM3alOHHBI  OTXKHUT IPON3BOAMTCS B aTMocdepe Ar B TeueHue 30-40 ¢ npu
Temmneparype 620-650 K.

OnHAaKo, M3I0XKEHHBII METOJI HE SIBISIETCS BBICOKO((EKTHBHBIM, TaK KaK OH TpeOyeT MpOBeIeHNUS TOCIEA0BATEIbHOCTH
Pa3HOOOpA3HBIX CIOXKHBIX TEXHOJIOTHMYECKHX OIepaluif, Mocie KOTOPBIX BOJIM3H MEPEXOJHOTO CIIOS OCTAeTCsl 3aMeTHas
KOHLIEHTpaLu# 1e(eKToB.

B nocneaHue rojsl pazpaboTal HU3KOTEMIIEPATYPHBI METO/ BBEIEHHs OOINBINON KOHIEHTpauuu npumecu (10%° - 10%°
cm®) Ha Hebonsuyro (100 HM) rayOuHy. B 5TOM MeToje peanusyercsl aTepMUUecKas KpHCTaIH3alMs HOHHO-IETUPOBAHHOTO
CJI0s1, Ha3pIBaeMoro Takke "3 dexrom Oonpmux 103 ummantanuu” [4,5]. OcyniecTBiseTcss IMILIaHTalus npuMeceit tuma P, B,
As B KkpeMHHH ¢ GONBIIOH IJIOTHOCTHIO MOHHOrO Toka (30 - 100 MkA-cm?). Ilpu Mamblx [03aX MAEeT amopdu3zauus
TIPUTIOBEPXHOCTHOTO CIOsA, a 3aTeM TpH Oombmmx go3ax (D >10%cM?) mpoMcXomauT OpHEHTAlMOHHAs KPUCTALTM3AIHs
pasynopsiioueHHoro ciost [4].

IIpu TakuX 103aX JETHPOBAHHUS KOHIIEHTPAIMs HOCUTENEH B MakcuMyMe pactipenenenus npessimaet 102 cm, Onnaxo,
HpU 3TOM HMIUIQHTAalUs TPOBOAMTCS HOHAMH CPAaBHHUTENIBHO BBICOKMX dHepruit (Eo > 15+20 x3B). DTo pe3ko ymeHblaer
IUIOTHOCTh MOHHOTO TOKa 3aTPyAHsET peanu3anuio >pdexra wiM Jaxe IeaeT ero HeBO3MOXHBIM. [losTomy B pabortax [2]
JIETHPOBAHNE KPEMHHUS OCYIIECTBIBUIOCH ITyTeM BBEJCHHUS HEOOXOAMMOW KoHIeHTpamusM npumecu (P wmm B) B Tneromem
paspsane. KommdectBo BHeapeHHOTo (ocdopa (6opa) KOHTpOMHpYETCS IO W3MEHEHHIO TOKa paspsga NpW BBEACHUH ITapoB
tdhocopa, T.e. M0 U3MEHEHHIO JABIICHUH B Pa3psAHON Kamepe. )

B naHHO# paboTe MBI HOMBITATHCH CO3JaTh OMHYECKHE KOHTAKTHI HA MOBEPXHOCTH CBEPXTOHKMX IIEHOK (<500 A)
Si/CoSi2 ¢ ucnonb30BaHHEM HMMIUIAHTAMH HOHOB Ba®. JIis 3TOro MmpOBOJMIIHCH CIEIYIOUINE TEXHOJOTHYECKHE OICpaIiH:
IUIeHKU Si JIETHpOBaIMCh HOHaMKU Ba* ¢ Bapuanmeil sHepruii MOHOB B CIIEMYIOIIEH TocienoBaTeabHocTr 5, 3, 1 u 0,5 x3B. Bo
BceX CIOydasx 1032 HOHOB cocTaBisia (4+6)-10% cm?. Tlpu 5TOM BBICOTA MOTEHIMANLHOTO Oapbepa IIEHKA-KOHTAKT
ymenbanack 10 0,35 - 0,4 5B. 3areM npoBOAMIICS MOCIEUMILIAHTALMOHHBIN oTxKUT [5]. Kpucrammuzanus pa3zynopsioueHHOro
CJI0Sl TUIEHKM B CJIydae JIa3epHOTO OOJIyYeHHsl HAauMHANach TpPH IUIOTHOCTH 3Heprud W =~ 1+1,5 JIk-cM? a B ciydae
TeMnepaTypHoro mporpesa - mpu T =1000 K. VYeemmuenne W g0 2,5 JIk-cM? NpuUBOAMIO K (OPMHPOBAHHUIO
MOHOKPHUCTATMYECKON CTPYKTYPBI, HO C OOJBIION TUIOTHOCTBIO CTPYKTYPHBIX JE(EKTOB. Hanpneitmii  poct W
CONpOBOXIAJNCS pa3iokeHueM BaSi n oforamieHreM moBepxHOCTH atoMamu Oapus. [loaTomy mocie nasepHol 06pabOTKH
npoBogwicss OblcTpelil  TemmepaTypHbiii omxur (~10 ¢) mpu T=1200 K. DTo mo3Bonuio momyduTh 0ojiee COBEPIICHHYIO
MOHOKPHUCTAJUTIECKYIO CTPYKTYPY CHIIHIIUJIA.

AHaau3 u pe3yabTathl. B ciyuae TemmeparypHoro omxkura ysenuuenue T go 1100 K mnosBonuno mnomyduTh
MOHOKpPHUCTAJUTMYECKYIO CTPYKTYpy. Ho IpH 3TOM B onpeneneHHON Mepe COXpaHsIINCh NeHAPUTOBEIE OJIOKH. [lambHeHui poct
T npuBoauI K 00pa30BaHUIO OCTPOBKOBOH TIIEHKH.

Ha puc.1. npeacrapieH KOHIEGHTPaUMOHHBIN npoduis pacrpeaeneHus Ba mo riyOrHe HOHHO-JIETUPOBAHHOTO KPEMHUS
JI0 M TOCJIe OTKHUTa. BUIHO, uTo nasepHbIit oTxur ¢ W = 2,5 JIk-cM™2 NPUBOJAUT K 0OPa30BaHUIO OJHOPOHOTO CIOS CUIUIMIA B
TOHKOW MHPHUIOBEPXHOCTHOW 00NAcTH, a TEeMIEPATYPHBIA OTXKUI - K MOHOTOHHOMY YMCHBIICHHIO KOHLEHTpauuu OapHs OT
MOBEPXHOCTH 0 ONPEACICHHON ITyOUHBI.

HccnenoBanack OCHOBHasi — XapaKTepPHCTHKAa  KOHTAKTa — YIEIbHOE CONPOTHBICHHE MEPEXOAHOro CJOS U €ro
3aBUCUMOCTh OT TeMmiepaTypsl. HeoOXOIMMOCTh 3HAaHHMS TAaKOW 3aBHCHMOCTH IIPEXIE BCErO CBsA3aHa C OCOOCHHOCTSIMH
TEXHOJIOTHIECKHH TOJydeHHs p-N IEePeXO0JI0B, TeTEPOCTPYKTYpP, KOHTAKTOB M TPAH3UCTOPOB B IeIOM. Bce 3T mpomeccs
COMPOBOXK/IAIOTCS IPOTPEBOM CHCTEMBI JI0 OTIPEIENICHHOH TeMIepaTypHlI.

Ha puc.2. npusenena 3aBucumocts p(T) I MPUIOBEPXHOCTHOTO CHUIMIUIHOTO CJOS, ITOMYYE€HHOTO MMIUIAHTanuen
noHoB Ba* ¢ pasubiMu sHeprusimu (Eo= 5, 3, 1, 0,5 x9B) B kpemuuii. BuiHo, 4TO BCe 3TH 3aBHCHMOCTH HMEIOT MUHUMYM B
obmactn T ~1000-1100 K. IIpn HU3KMX TemrepaTypax 3Ha4UeHHE P CPAaBHHUTEIBHO BBICOKOE. B cilydae  OTOMOKCHHBIX

Pr = exp
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00pa3oB 3TO B OCHOBHOM CBSI3aHO C ancopOIuel Ha MOBEPXHOCTH M HEKOTOPOH nu(dys3ueil B MPUIIOBEPXHOCTHYIO 00JIaCTh
aTOMOB Pa3JINYHBIX Ta30B.

0 50 100 - oA
Puc.1. 3aBucumocts Cpa 0T d myist Si, MerupoBaHHOr0 MOHaMH ¢ dHeprueit 5, 3, 1 u 0.5 k9B mpu D~6.10%¢ cm2. 1-no0
OTXUra; 2-TI0CJIE J1a3epHoro omkura ¢ W-2.5 Jlx.cm?; 3-nocne nporpesa npu T=1100 K.
B crnydae HEOTOXOKEHHOTO 00pasia BBICOKOE 3HAYEHHE P NP HHU3KUX T T[VIaBHBIM 00pasoM OOYCIOBIEHO
HEKPHCTAIUTAYIHOCTHI0 HOHHO-JIETMPOBAHHOTO CIIOS M HATMYHMEM GOJBIIOTO YHCIA CTPYKTYPHBIX Je()EKTOB HA TPAHUIE CHITHITH-
KpEMHHU.

3aTem JUIA TTIOJTYYE€HUS OMHUYECKOI'0O KOHTAKTa Ha IMOBEPXHOCTH CUIIMIINJIOB 63.pI/I5[ HarbUIAJINCh aTOMbI KOHTAKTHPYIOIIETO
MeTajia.
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Puc.2. 3aBUCHMOCTB yIETHHOTO COMPOTHBICHHS CHINIUAHOTO IEPEXOAHOTO CIIOS OT TEMIEPATYPHI ISl Si, IETHPOBAHHOTO
noHamu Ba*.
Ha puc.3. npuBesnen npodmis pacrpenenenns Ni 1o riyOUHE HOHHO-JIETHPOBaHHOTO KpeMHUsL. Ni HanbUIJICS Ha oOpasel 10 1
rnocJie OTXKUra oopasia. BupHo, uto B citydae 0TOXKEHHBIX 00pa3iioB quddysus Ni IpOUCXOAUT 3aMETHO, MHTEHCUBHEE, YeM
JUISl HEOTOKEHHOM CTPYKTYphl. OIHAKO, BO BCeX CiIydasX ITy6uHa NpoHuKHOBeHHs Ni HeGonbmas u He pesbimaet 100-150 A.
[}
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Puc.3. 3aBucumocts CNi 110 TiTyOHHE YHCTOrO U HOHHO-JIErHpoBaHHOTO KpeMHuus. 1-Ni-unctsiit Si<100>; 2-Ni-
Ba*—Si<100> (Eo=5-0,5 k3B, D=6-10%6 cm?); 3-Ni-Ba*—Si<100> (nazepusiit omxur W=2,5 Jlx-cm?); 4- Ni-Ba*—Si<100>
(mporpes T=1100 K).
BoiBoabl/pexoMenianuu. JlanpHeHe Halm HCCIeJOBaHMs MOKA3ald, YTO KaueCTBO OMHYECKOT0 KOHTaKTa ciabo
3aBHCHUT OT TIPEIBAPUTENHHON 00padOTKI HOHHO-JIETHPOBAHHOTO cJos (Tabm.1).
Tabmmma 1.
3Ha4yeHHe YACIBHOTO CONPOTHBICHHUS U BhicoTa Oapbepa IIIoTkM 171 cucTeMbl

Ni-Ba*—Si
Ni-Ba*—Si (111)
I[TapameTpsr
CHCTEMBI
HeoTosxokeHHas CTpyKTypa Temneparypa T=1100 K TnoTHOCTH 3HEPTUM J1a3€PHOTO
obuyueHnst
2.5 Jx-em?
p, MKOM-cM 1,6 1,3 1,2
@B, B 0,6 0,4 0,4

3HaueHUsI p M B W3MEPEHHI NIPH KOMHATHOH Temmeparype mumieHH. OTMETHM, YTO B yKa3aHHBIX CHCTEMax Malioe
3HAUCHUE Y/CNIBHOTO CONPOTHBIECHHSI OOYCIAaBIMBAeTCSd KaK BBICOKOW CTENEHBIO JIETHPOBAHUS IPUIIOBEPXHOCTHOTO CIIOA,
Tak ¥ Maioil BeicoToi Oapwepa IllorTku. TakuMm 00pa3oM, mpexBapHTeNbHAs MMIUIAHTAaIMs HOHOB Ba' B Si mozBomser
HOYYHUTh JOCTATOYHO HAJIEKHBIE OMUYECKHE KOHTAKTHI.
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HETERO - STRUCTURED SOLAR PHOTOCELLS
Abstract

A comparative analysis of the prospects of creating ultra — thin, light and highly efficient solar cells based on AlGaAs/GaAs
heterostructures was conducted. Technological challenges and prospects for each option are discussed. A micron - scale thinning
of AlGaAs/GaAs heterostructures using efficient technological methods has been proposed, which has been shown to
significantly increase the yield percentage of solar cells.

Keywords: heterostructure, solar energy, alternative energy sources, electricity, photovoltaics, solar cell, monocrystalline and
polycrystalline silicon, cascade elements, amorphous silicon, solar module.

IT'ETEPOCTPYKTYPUPOBAHHBIE COJTHEUHBIE ®OTOEJEMEHTbI
AnHHOTANHSI

IIpoBeneH cpaBHUTEIBHBIN aHAIN3 MEPCIEKTHB CO3IAHMUS CBEPXTOHKHUX, JITKUX U BBICOKOE()(HEKTUBHBIX COITHEUHBIX JICMEHTOB
Ha oCHOBe rerepocTpykTyp AnlaAc/TaAc. OOCYXOarOTCS TEXHOJOTHUECKHE BBI3OBBI M IEPCHEKTHUBHI KaKIOTO BapHaHTa.
IIpemioxxeno MHKpOHHOE yTOHeHHE TreTepocTpykTyp AnlaAc/TaAc ¢ wucmomb3oBaHueM 3((GEKTHBHBIX TEXHOJOTHYECKUX
MPUEMOB, MTO3BOJISIONIEE 3HAUYUTEIPHO YBEIUIUTh IPOTCEHT BBIXO/A COTHEYHBIX II€MEHTOB.

KnioueBble ciI0Ba: TreTepoCTpyKTypa, COJHEUHAs SHEPreTHKa, AJbTePHATHUBHBIE HWCTOYHUKH OSHEPTUH, 3JIEKTPUYECTBO,
(oTOBOJIbTaNKa, COJNHEYHBIH 3JIEMEHT, MOHOKPHCTAUIMYECKMH W MOJMKPUCTAJUIMYECKUH KPEeMHHH, KacKaJHBIE JJIEMEHTHI,
aMOp(HBINH KPEMHHH, COTHEYHBINA MOYIIb.

GETEROSTRUKTURALI QUYOSH FOTOELEMENTLARI
Annotatsiya

AlGaAs/ GaAs geterostrukturalari asosida o‘ta nozik, yengil va yuqgori samarali quyosh batareyalarini yaratish istigbollarining
qiyosiy tahlili o‘tkazildi. Har bir variant uchun texnologik muammolar va istigbollar muhokama gilinadi. Samarali texnologik
usullardan foydalangan holda AlGaAs/ GaAs geterostrukturalarini mikron darajasida yupgalash usuli taklif gilingan, bu esa
quyosh batareyalarining rentabellik foizini sezilarli darajada oshirish ko‘rsatilgan.

Kalit so‘zlar: geterostruktura, quyosh energetikasi, muqobil energiya manbalari, elektr energiya, fotovoltaika, quyosh elementi,
monokristall va polikristallkremniy, kasakadli elementlara, amorf kremniy, quyosh moduli.

Kirish. Hozirgi vagtda quyosh batareyalarining energiya-massa xususiyatlarini oshirish zarurati dolzarb ahamiyatga ega.
Ushbu muammoni hal qilishning asosiy yo‘llari eng yuqori samaradorlikka ega bo‘lgan AlGaAs/ GaAs birikmalar asosidagi
quyosh batareyalarining Samaradorligini oshirish va ularning hajmi va og‘irligini kamaytirish hisoblanadi. Bunday
samaradorlikka erishish uchun fotovoltaik tizimga optimallashtirilgan yangi arxitektura va yugqori sifatli yarimo‘tkazgich
materiallari talab gilinadi. Dunyoda yarimo‘tkazgichlardagi p-n o‘tishlari sonini to‘rt, besh va hatto oltitaga oshirish orqali
istigbolli geterostrukturalarda quyosh batareyalarining samaradorligini 35% gacha oshirish bo‘yicha intensiv tadgiqotlar olib
borilmogda. Fotoelektrik usul quyosh energiyasini aylantirishning eng istigbolli usullaridan biridir. Hozirgi vaqgtda kremniy
quyosh batareyalari uchun asosiy materialdir. Kremniy asosidagi quyosh elementlarining samaradorligi Yerga yaqin fazo
sharoitida to‘g‘ridan-to‘g‘ri nurlanganda 15-16% ni tashkil giladi. Yer sharoitida kremniy elementlarining samaradorligi
to‘g‘ridan-to‘g‘ri quyosh nurlanishi bilan taxminan 20% va quyosh nurlanishining (30-50) marta konsentratsiyasi bilan 25-27%
gacha kamayadi. Yoritish intensivligining yanada oshishi bilan silikon elementlarning samaradorligi ish haroratining oshishi va
omik yo‘qotishlarning oshishi tufayli pasayadi. Geterostrukturalarga asoslangan quyosh elementlari esa yuqori samaradorlikni
ta’minlaydi va yuqori radiatsiya qarshiligiga egadir. Geterofotokonvertorlarning muhim afzalligi ularning yugori konsentratsiyali
quyosh nurlanishini (1000-2000 martagacha) samarali aylantirish qobiliyatidir, bu quyosh batareyalarining maydoni va narxini
sezilarli darajada (konsentratsiya darajasiga mutanosib) kamaytirish istigbollarini ochadi va natijada "quyosh" elektr energiyasi
narxining pasayishiga olib keladi.

Mavzuga oid adabiyotlarning tahlili. Birinchi marta A.F. loffe nomli FTlda GaAs geterostrukturalariga asoslangan
quyosh batareyalari taklif gilindi va yaratildi. Quyosh radiatsiyasiga deyarli to‘liq shaffof bo‘lgan Al GaAs qattiq eritmasining
yupqga qatlamidan yasalgan keng bo‘shligli “deraza”dan foydalanish fotoaktiv hudud sirtining passivlanishini ta’minlaydi. Past
haroratli suyuqglik fazali epitaksiya usulidan foydalanib, ko‘p qatlamli AlGaAs/ GaAs geterostrukturalari yaratildi [1-5], bu bitta
p-n o‘tishga ega quyosh batareyalari uchun rekord samaradorlik ko‘rsatkichlariga erishishni ta’minladi. Bunday samaradorlik
ko‘rsatkichlariga AlGaAs/ GaAs old qatlami galinligining 30 -50 nm gacha pasayishi, faol mintagada yuqori sifatli materialning
kristallanishi va GaAs dan yasalgan orqa potensial to‘signi yaratish tufayli erishildi. So‘nggi yillarda quyosh elementlari uchun
AlGaAs/ GaAs geterostrukturalarini ishlab chigarish uchun MOS-gidrid epitaksisi (metall-organik bug ‘fazasi epitaksisi) usuli
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keng qo‘llanila boshlandi [6]. Ushbu usul bilan o‘rnatilgan Bragg oynasi bilan olingan quyosh elementsi geterostrukturasi katta
qiziqish uyg‘otadi (1-rasm).

H

£/

Rasm 1. Geterostrukturalariga asoslangan
quyosh elementlari

Samaradorlikning yanada oshishi turli tarmoqli bo‘shliqlarga ega bo‘lgan materiallarda ikki yoki undan ortiq p-n-
birikmalari bo‘lgan ko‘p qatlamli geterostrukturalar asosida ishlab chigarilgan kaskad quyosh elementlari tomonidan
ta’minlanadi (1-rasm). Kaskad elementlarining samaradorligini sezilarli darajada oshirishi mexanik o‘rnatish bilan loyihalashda
ko‘rsatildi. Ushbu dizayn keng bo‘shligli element materiali sifatida GaAs va tor bo‘shligli element sifatida InGaAs yoki GaSh
dan foydalanadi. Bunday elementlarda kengroq bo‘shliqli materialdan yasalgan "yuqori" p-n birikmasi quyosh nurlanishining
qisqa to‘lqinli qismini samarali aylantirish uchun mo‘ljallangan va "pastki" p-n birikmasi tor- bo‘shliq materiali, keng polosali
element orqali o‘tadigan uzun to‘lqinli nurlanishni aylantirish uchun optimallashtirilgan. Nazariy hisob-kitoblar shuni
ko‘rsatadiki, bunday murakkab fotokonvertorlarda 40% dan ortiq samaradorlikka erishish mumkin.

Tadgiqot metodologiyasi. Yuqori samarali quyosh elementlarini yaratish uchun eng istigbolli materiallardan biri bu
galliy-arseniddir. Bu quyidagi xususiyatlar tufayli yuzaga keladi:

* bir tutashgan quyosh elementlari uchun deyarli ideal tarmoqli oralig‘i 1,43 eV;

« quyosh radiatsiyasini yutish gobiliyatining oshishi: yugori samaradorlik bilan birga bu materialni yuqori radiatsiya
qarshiligi;

+ GaAs asosidagi batareyalarning nisbiy issiglik sezuvchanligi;

+ aluminiy, mishyak, fosfor yoki indiy bilan GaAs qotishmalarining xarakteristikalari GaAs xususiyatlarini to‘ldiradi, bu
esa quyosh batareyalarini loyihalashda imkoniyatlarni kengaytiradi.

Galliy arsenid va unga asoslangan qotishmalarning asosiy afzalligi GC dizayni uchun keng imkoniyatlardir. GaAs
asosidagi fotoelement turli tarkibdagi bir necha gatlamlar -geterostrukturalardan iborat bo‘lishi mumkin. Bu ishlab chiquvchiga
kremniy GClarda ruxsat etilgan doping darajasi bilan cheklangan zaryad tashuvchilarning avlodini katta aniglik bilan
boshqarishga imkon beradi. Odatda GaAs asosidagi GC oyna sifatida AlGaAs ning juda yupga gatlamidan iborat. Galliy
arsenidning asosiy kamchiligi uning yuqori narxidir. Ishlab chigarish tannarxini pasaytirish uchun quyosh batareyalarini arzonroq
substratlarda shakllantirish taklif etiladi. Bunda polikristalli yupga plyonkalar ham quyosh energiyasi uchun juda istigbolli.Mis
va indiy diselenidi (SuSez2) quyosh nurlanishini o‘zlashtirishning nihoyatda yuqori qobiliyatiga ega - yorug‘likning 99% bu
materialning birinchi mikronda yutiladi (tarmoq oralig‘i 1,0 V) [2,5]. SuSe2 asosida quyosh batareyasi oynasini ishlab chiqgarish
uchun eng keng tarqalgan materialdir. Ba’zida oyna shaffofligini yaxshilash uchun kadmiy sulfidga sink qo‘shiladi. SulnSe2
qatlamidagi tarmoqli bo‘shlig‘ini oshiradi, bu esa ochig kontaktlarning zanglashiga olib keladigan kuchlanishning oshishiga va
natijada qurilmaning samaradorligini oshirishga olib keladi.

Tahlil va natijalar. Ko‘pgina quyosh elementlari asosan katta maydon p-n birikmalaridir. Ularga yorug‘lik tushsa, ular
ogim va kuchlanish hosil qilishi mumkin. Buning sodir bo‘lishining sababi p-tipi va n-tipli materialning o‘rtasida "o‘rnatilgan"
elektr maydonidir. Avval kremniy quyosh elementi (p-n ulanishi) p va n kontaktlari o‘rtasida tashqi tomondan ulangan past
qarshilikli simga ega bo‘lsa, nima bo‘lishini ko‘rib chigamiz. Qorong‘ida quyosh elementi oqim hosil gilmaydi. Agar quyosh
batareyasiga yorug‘lik tushsa, u holda oqim sim orqali p tipidagi tomondan n tipidagi tomonga (an’anaviy oqim) o‘tadi.
Yorug‘lik kremniy kristalining ba’zi kimyoviy bog‘lanishlarini buzish uchun yetarli energiyaga ega. Buning ma’nosi shundaki,
odatda kremniy bog‘lanishida ishtirok etadigan elektronlar yorug‘lik ta’sirida yuqori energiya holatiga o‘tadi va aloqa buziladi.
Quyoshning yer yuzidagi yorug‘lik intensivligi quyosh elementidagi har 100 million kremniy atomi uchun taxminan 1 ta alogani
uzish uchun yetarlicha kuchli. Qo‘zg‘otilgan elektronlar fosfor qo‘shimcha atomlarining elektronlariga o‘xshaydi - ular material
bo‘ylab erkin harakatlanadi. Xuddi shunday, yorug‘lik natijasida hosil bo‘lgan bo‘sh joylar, xuddi kremniy va bor atomlari
orasidagi bog‘lanishlarda yetishmayotgan elektronlar kabi, teshik vazifasini bajaradi va bu teshiklar ham material bo‘ylab erkin
harakatlanishi mumkin. Shu tarzda yaratilgan elektronlar va teshiklar fizikaviy jihatdan bir- biriga yaqin: yorug‘lik bilan
qo‘zg‘atilgan har bir elektron uchun tegishli teshik hosil bo‘ladi. Bu elektronlar va teshiklar fagat qisqa vaqt davomida
qo‘zg‘olgan holda golishi mumkin. Rekombinatsiya jarayonida qo‘zg‘olgan elektronlar teshiklarga juda yaqin keladi va ikkalasi
yana bog‘langan pozitsiyalarga joylashadilar. Bu jaraen sodir bo‘lganda, juftlikning elektr energiyasi issiqlik sifatida yo‘qoladi.
Agar rekombinatsiya juda ko‘p bo‘lsa, quyosh elementining samaradorligi pasayadi. Quyosh elementida yorug‘lik orgali
qo‘zg‘otilgan elektronlar va teshiklar materialning butun hajmida, p-mintagasida, n-mintagada va "o‘rnatilgan" elektr maydoni
mavjud bo‘lgan maydon hududida paydo bo‘ladi. Maydon hududida yorug‘lik bilan qo‘zg‘atilgan elektronlar va teshiklarni
ko‘rib chiqish orqali oqim oqimini tushunish eng oson.

Xuddi shunday, maydondan uzoqda joylashgan elektronlar va teshiklar, agar ular gayta birlashishdan oldin birlashma
tomon yo‘l topsa, "o‘rnatilgan" elektr maydoni bilan ajratilishi mumkin. Bu shunchaki elektronlar va teshiklar material bo‘ylab
tasodifiy tarqalib ketishi sababli sodir bo‘ladi. Agar ular qayta birlashishdan oldin "o‘rnatilgan" elektr maydoniga tasodifiy kirib
borishga muvaffaq bo‘lsalar, ular tutashuv bo‘ylab oqadigan oqimga hissa qo‘shadilar. Ushbu zaryadlar, shuningdek, tashqi sim
orqali elektronlar oqimiga olib keladi. Elektr tokini oddiygina tok o‘lchagichni quyosh batareyasi bilan ketma-ket ulash orgali
o‘lchash mumkin. Ba’zan oqim o‘lchagichdagi qarshilik juda past bo‘lganligi sababli, quyosh batareyasi bo‘ylab kuchlanish
bo‘lmaydi, lekin oqim oqishi mumkin. Bu qisqa tutashuv oqimi deb ataladi.

Quyosh elementining ishlashiga asos bo‘lgan fotoelektr effekti yorug‘lik bilan nurlantirilganda yarim o‘tkazgich
materiallarda tok tashuvchilar — elektronlar va teshiklarni hosil gilishdan iborat. Kaskadli materiallarni boshqalari bilan
solishtirganda nisbhatan past samaradorligining tabiati bunday tuzilmalarda erkin zaryad tashuvchilarning fotogeneratsiyasining
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turli mexanizmida yotadi. Noorganik yarim o‘tkazgichlar tarmoqli bo‘shlig‘ida erkin zaryad tashuvchilar (elektronlar va
teshiklar) hosil bo‘ladi, keyin ular bir-biridan ajratiladi.

Rasmda ko‘rsatilganidek yarimo‘tkazgichlarda fotonlarning yutilishi natijasida elektronlar eng yuqori egallangan
molekular orbitallardan eng past bo‘sh bo‘lmagan molekular orbitallarga qo‘zg‘atiladi (3-rasm, 1-bosgich). Kaskadli
materiallarda fotogeneratsiya mexanizmlarining muhim farqi shundaki, noorganik SClarda fotoqo‘zg‘alish natijasida
materialning asosiy qismida erkin zaryad tashuvchilar hosil bo‘ladi, boshqgalarda esa ularning nisbatan past dielektrik
o‘tkazuvchanligi natijasida. materiallar, kulon o‘zaro ta’siri bilan bog‘langan elektron-teshik juftlari, eksiton hosil bo‘ladi. Erkin
zaryadlarni olish uchun qo‘shimcha qo‘zg‘atuvchi dissotsiatsiya energiyasi (bog‘lanish energiyasi) talab qilinadi, bu har xil
organik yarim o‘tkazgichlar uchun 0,2-1,0 eV ni tashkil giladi. Eksitonlarning dissotsiatsiyasi tufayli zaryadlarning hosil bo‘lishi
ikkita yarimo‘tkazgichlar (donor va akseptor) o‘rtasidagi interfeysda, ya’ni geterobirlashmada amalga oshirilishi mumkin.
Tegishli orbitallar orasidagi energiya sathining siljishi tufayli org nikal materiallar elektron donorlar yoki gabul giluvchilar
sifatida ishlashi mumkin. Donor-akseptor interfeysida zaryad o‘tkazish jarayoni sodir bo‘ladi, bu past ionlanish potensiali (donor)
bo‘lgan materialda teshiklar va yuqori elektronga yaqinlik (akseptor) bo‘lgan materialda elektronlar paydo bo‘lishiga olib keladi
(2-rasm, 3-bosgich). ). Ushbu tashuvchilar hali ham Kolumb o‘zaro ta’siri bilan bog‘langan, ammo sendvich konfiguratsiyasidagi
ikki xil elektrodning ish funksiyasidagi farg tufayli yaratilgan GCning ichki elektr maydoni (yoki o‘rnatilgan potentsial) bilan
ajratilishi mumkin. Teshiklar (elektronlar) donor (gabul giluvchi) material orgali yuqori (past) ish funksiyasi bo‘lgan
elektrodlarga o‘tadi (2-rasm, 5-bosgich).
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Rasm 2. Ikki qavatli geterobog‘lanish asosida organik quyosh kameralarida zaryad tashuvchilarning fotogeneratsiyasi

Organik yarim o‘tkazgichlarda eksitonning o°zi bosib o‘tgan xarakterli masofasi, ya’ni diffuziya uzunligi, ularning qisqa
umr ko‘rish muddati va kam harakatchanligi tufayli taxminan 10 nm masofalar bilan chegaralanadi [4]. Shuning uchun, faqat
getero-birikma tekisligi yaginidagi xarakterli qo‘zg‘alish diffuziya uzunligida so‘rilgan fotonlar fototokga hissa qo‘shishi va
interfeys tomon samarali harakatlanishi mumkin, GC ning elektr qarshiligi bilan aniqlanadi va zaryad tashuvchilarni yig‘ish
jarayonining samaradorligini ko‘rsatadi, bu qurilmadagi qochqin oqimlarining kattaligiga bog‘liq. GS ning nazariy maksimal
quvvat zichligiga nisbati sifatida hisoblash mumkin :

peJ V. )
JC VC
Pmpp ning tushayotgan yorug‘lik quvvati zichligiga nisbati bilan aniglanadi (R):
el 2)
J.-[E-Q-E(1)-P.-£%da (
c=[E-Q-E(1)-P. -
gisga tutashuv paytida GC ning tashqi zanjiri orqali oqib o‘tadigan elektronlarga aylanadigan ma’lum bir to‘lqin uzunligi R da
tushgan fotonlar. Spektral javobdan AM1.5G yorug‘ligi ostida GS ni taxmin gilish mumkin - quyosh spektrining quvvat zichligi
(R):
el
J.=[E-Q-E(1)-P,-=Zda ®d)
:=[E-Q-E(1)-P.- 2=

bu yerda e - elektron zaryadi, 7 - Plank doimiysi, ¢ - yorug‘lik tezligi.
I
u=KTjnlen . )
q

S

| = I{exp[%) —1} ©)

bu yerda |ph element fototokini ifodalaydi; |s - massivning chigish tok ogimi; U massivningchigish kuchlanishi; q -

elektronning zaryadi; T -element xarorati (K). Quyidagi rasmda quyosh nurlanishi va xaroratning belgilangan darajasi uchun
xarakterli IV egri chizig‘i berilgan. 3-rasm va 4-rasmda mos ravishda ogim — kuchlanish va kuchlanish — quvvat
xarakteristikalarining  egri chiziglari aks ettirilgan. Grafikdan ko‘rinadiki, elementdagi fototok oqimi doimiy xaroratli
nurlanishga bog‘lig. Biroq, nurlanish kuchayganda, fototok oqimi va kuchlanishi ortadi. Bu esa umumiy quvvatning oshishiga
olib keladi.

3-rasm. 25° S doimiy xaroratda o‘zgaruvchan nurlanishda kuchlanish xarakteristikalari
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Bunday xolda, geterostukturali tizim xarakteristikalari uchun, ish xarorati ko‘tarilganda, oqim chiqishi biroz ko‘tariladi,
kuchlanish chiqishi esa keskin pasayadi va bu xaroratning ko‘tarilishi bilan aniq quvvatning pasayishiga ta’sir giladi.

=R\
')
W

i
e\ |

4 rasm. Doimiy xaroratda element fototokining o°zgarish xarakteristikalari

Taxlil va natijalarni aniqlashga ko‘ra, volst amper xarakteristikalar o‘zgaruvchan shunt qarshiligida xarorat va
nurlanishni 1000 v/m? va 25° S da doimiy ushlab turadi. Bunday o‘lchovlarning aniqligi uchun birinchi muxim parametr -
quyosh nurlanishini simulyatsiya gilish uchun ishlatiladigan quyosh nuri simulyatorining spektr turi va intensivligidir. Ushbu
spektrlardagi farqlar quyosh simulyatori spektral xarakteristikasining yemirilishini xisobga olgan xolda spektral sezgirlikni
aniglashga imkon beradi .

Xulosa va takliflar. Ushbu maqgolada quyosh energetika qurilmasining geterostrukturaga asoslangan fotoelementlarning
fizikaviy xossalari o‘rganildi. Geterostrukturali quyosh batareyasi fotoelementining foydali ish koeffitsienti, quvvati xamda elektr
yurituvchi kuchining qiymatlari analitik yo‘l bilan xisoblandi.
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AGGREGATION MECHANISMS OF MONODISPERSED NiO NANOCLUSTERS
Abstract

Investigating nanocatalyst aggregation mechanisms is important for controlling the size of nanocatalysts in different
environments. Despite the aggregation processes of NiO nanoparticles have been studied to some extent in ideal environments,
i.e., gas and aqueous solutions, their interaction mechanisms between aqueous media and nanoclusters are still not fully
understood. In this work, the environmental effect on the aggregation process of NiO nanoclusters with a size of about 1 nm has
been studied using molecular dynamics simulations. Obtained results show that (1) nanoclusters are located at a longer distance
from each other in aqueous media in comparison to vacuum due to the hydrodynamic shell (with a thickness of 0.08 nm) formed
around the NiO nanoaggregates affected by the aqueous environment, and (2) the stability of NiO nanoclusters in the water
environment decreases as a result of the formation of the hydrodynamic shell. The results of our study suggest that a better
understanding of the tuning of nanocatalyst size will lead to the selective synthesis of nanomaterials with unique properties,
which are the basis of nanotechnology.

Keywords: process modeling, nickel oxide nanocluster, aggregation, stability, reactive molecular dynamics

MEXAHWU3MBbI ATPETAIIMA MOHOJAUCIIEPCHBIX HAHOKJIACTEPOB NiO
AHHOTaALUA

N3yueHne MexaHHU3MOB arperayy HaHOKaTalIu3aTOpPOB BaXKHO JUI1 KOHTPOJIS pa3Mepa HaHOKATaIU3aTOPOB B Pa3IMYHBIX Cpelax.
Hecmotpst Ha To, 4TO mpolieccs! arperanyy HaHodacTir NiO B TOH MM MHOHM CTETICHU H3y4YeHBI B HACANBHBIX CpefiaxX, T.e. B ra3e
¥ BOJHBIX PACTBOPAX, MEXaHU3MBI UX B3aHMMOJCHCTBHS MEXIy BOJHBIMU CPEeIaMU U HAHOKJIACTEpPaMH 10 KOHILIA He U3y4eHbl. B
JaHHOH paboTe BIMSHUE OKPYXKAIOIIEH cpebl Ha Mpolece arperanuyu HaHokiaactepoB NiO pa3mepom okoso 1 HM H3ydanoch ¢
MOMOIIBIO MOJIEKYJISIPHO-MHAMIYECKOTO MojenupoBanus. [lomydeHHbIe pe3ynbTaTsl HMOKa3bIBAaIOT, 4TO (1) HaHOKIIACTEpHI
pacronaraforcss Ha OOJIBIIEM pAacCTOSIHUHM Jpyr OT JApyra B BOJHOM cpele IO CpPaBHEHHIO C BAaKyyMOM 3a CYET
THApOaUHaMIYecKol obomoukn (TommuuHoi 0,08 HM), opMupyromeiicst Bokpyr HaHoarperatoB NiO 1o Bo3aeiicTBHEeM BOJHOM
cpensl, u ( 2) ycroiunBocTh HaHOKIacTepoB NiO B BOJHOM cpefe CHIKASTCs B pe3yiabTaTe 00pa30oBaHMS THAPOINHAMHIECKON
000704KH. Pe3ynbpTaThl Halero MCCieI0BaHUS IOKA3bIBAIOT, YTO Jydlllee MOHMMAaHUE HACTPOWKU pa3Mepa HaHOKaTalIM3aTopa
IpUBEeNeT K CEJIeKTUBHOMY CHHTE3y HAHOMATepHaJOB C YHUKAIBHBIMH CBOWHCTBAMH, KOTOpbIE SBIISIOTCS OCHOBOIA
HAHOTEXHOJIOTHH.

KiioueBble cj10Ba: MOJESIMPOBAaHHE MPOLIECCOB, HAHOKIACTED OKCHI HHKENs, arperanus, CTaOWIbHOCTb, pPEaKTHBHAs
MOJIEKYJISIpHas TMHAMHKA.

MONODISPERS NiO NANOKLASTERLARINING AGREGATSIYA MEXANIZMLARI
Annotatsiya
Turli muhitlarda nanokatalizatorlar o‘lchamini boshqarishda ularning muhitdagi agregatsiya mexanizmlarini o‘rganish
fundamental ahamiyatga ega. Garchi NiO nanozarralar agregatsiya jarayonlari ideal muhitlarda (ya’ni, gaz va suvli eritmalarda)
gisman o‘rganilgan bo‘lsada, ularning suvli muhit bilan ta’sir mexanizmlari haligacha to‘la tushinilmagan. Ushbu tadqiqotda
o‘lchami 1 nm atrofidagi NiO nanoklasterlari agregatsiya jarayoniga muhitning ta’siri molekulyar dinamika usuli yordamida
o‘rganildi. Hisoblash natijalari shuni ko‘rsatadiki, (1) suvli muhit ta’sirida NiO nanoagregatlari atrofida hosil bo‘lgan
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gidrodinamik qobiq (qgalinligi 0.08 nm) hisobiga bu nanoagregatlar vakuumdagiga nisbatan bir-biridan uzogroq masofada
joylashadi, hamda (2) bu gidrodinamik gobigning hosil bo‘lishi natijasida NiO nanoklasterlari suv muhitidagi bargarorligi
pasayadi. Ushbu tadgigot nanotexnalogiyaning asosini tashkil gilgan noyob fizik xususiyatli nanomateriallarning selektiv sintezi
uchun nanokatalizatorlar o‘lchamini boshqarishni yaxshiroq tushunishda yordam beradi.

Kalit so‘zlar: jarayonlarni modellashtirish, nikel oksidi nanoklasteri, agregatsiya, bargarorlik, reaktiv molekulyar dinamika.

Kirish. Hozirda nano o‘lchamdagi materiallar, xususan, nanozarralar o‘zining noyob mexanik, optik va elektron
xususiyatga ega ekanligi bilan mikro o‘lchamdagi zarralar xususiyatlaridan tubdan farq qilib, zamonaviy nanotexnologiyada
muhim o‘ringa ega[1-3] Xususan, hozirgi nanotexnologiyada, Au, Ag va Pt kabi qimmat metal nanozarralari o‘rnini bosuvchi
nanozarralar olish va ularni sanoatda tadbiq gilish ustivor vazifalardan biri hisoblanad [4].

Bunday turdagi nanozarralardan biri nikel oksid (NiO) nanozarralari bo‘lib, ularning keng taqiqlangan sohaga (3.6—4.0
eV) [5,6] va fotokatalitik xususiyatga egaligi hamda tan narxining arzon ekanligi tufayli bugungi kunda ulardan katalizator [7,8],
quyosh panellari [9], gaz sensorlari [10,11] va yuqori issiqlik o‘tkazuvchanlikka ega nanosuyuqliklar yaratishda [12] keng
qo‘llanilmogda. Bu yerda ularning bir jinsliligi va bir xil o‘lchamga ega bo‘lishi (monodispers) hal giluvchi faktorlardan biri
hisoblanadi [13].

Shunga garamay, NiO nanozarralari sintezi jarayonida ularning bir-biri bilan qo‘shilishi (agregatsiya) sirt bilan bog‘liq
xususiyatlariga sezilarli ta’sir ko‘rsatib, katalitik faolligini keskin tushirib yuborishi bir gator eksperimental tadgiqotlar orgali
aniglangan [14,15]. Ma’lumki, zol-gel usuli yordamida [16,17] bir jinsli NiO nanozarralarini olishda, asosan, yugori 1073 K
kaltsinatsiya temperaturasi (ya’ni qizdirish orqali qattiq kimyoviy birikma tarkibidan uchuvchi moddalarni olib tashlash
temperaturasi) talab etiladi. Lekin temperaturani me’yoridan ortib ketishi nanozarralar agregatsiya tezligini keskin oshib
ketishiga sabab bo‘lib, katta o‘lchamdagi NiO nanozarralari hosil bo‘lishiga olib keladi [14-18]. Bundan tashqari, turli
mubhitlarda nanozarralar o‘lchamini boshqarishda [10] va ularning muhit molekulalari bilan o‘zaro ta’sirlashishi tufayli vujudga
keladigan diffuziya hodisalari [19] mexanizmlarini talqin gqilishda hamda nanosuyuqliklarning issiqlik o‘tkazuvchanlik
samaradorligini oshirishda [20] nanozarralar agregatsiya jarayonlarini o‘rganish fundamental ahamiyatga ega [21].

NiO nanozarralar agregatsiya jarayonlari ideal muhitda (ya’ni, gaz va suvli eritmalarda) qisman o‘rganilgan
bo‘lsada [22—25], ularning suyuqlik muhitidagi xususiyatlari molekulyar darajada yetarlicha o‘rganilmagan [26,27]. Xususan,
NiO nanozarralari konsentratsiyasi oshib borishi bilan nanosuyuglikning issiqlik o‘tkazish xususiyati yaxshilanib borsada [12],
nanozarralar konsentratsiyasini 0.6% massaviy ulushdan oshishi nanosuyuqlikda nanoagregatlarning hosil bo‘lishiga olib
keladi [28]. Buning natijasida nanozarralar sedimentatsiyasi (ya'ni, cho‘kma) paydo bo‘lib, nanosuyuqlikda “suyuq-qattiq”
fazalar vujudga keladi [29]. Bu esa nanosuyuqlik agregat holatining o‘zgarishiga va nanosuyuqlik issiqlik tashish xususiyatining
yomonlashishiga olib keladi [30,31]. Suyuq muhitda transmissiya elektron mikroskop (TEM) orqali nanoagregatlar o‘lchamini
aniglashda namunani o‘ta past temperaturada ushlab turish talab etiladi. Bu kabi eksperimental sharoitlar muhit bilan
nanozarralar orasidagi o‘zaro ta’sir jarayonlariga ta’sir etishi tufayli muhitda nanoagregatlar o’zaro ta’sirining tub mexanizmlari
hagida to‘liq ilmiy manzara yaratish [32] ham murakkabligicha qolmoqda [33]. Shuning uchun, ushbu ishda, NiO
nanoklasterlarining xona temperaturasida agregatsiyalanish jarayoniga suv muhitining ta’siri kompyuterda modellashtirish
yordamida tadqiq gilindi.

Modellashtirish usuli va tafsilotlari

1. Modellashtirish usuli. NiO nanaozarralarining agregatsiya jarayoni reaktiv molekulyar dinamika (MD) usuli [34]
orgali modellashtirildi. MD usulida, termodinamik tizimdagi har bir atomning joylashgan o‘rni va tezligi vaqt birligi ichida
Nyuton harakat tenglamalarini yechish orgali aniglanadi. MD ga asoslangan modellashtirishlarda, tizim atomlariga mos ta’sir
potensialini tanlash modellashtirish natijalarinining ishonchliligiga asos bo‘lib xizmat giladi. Ushbu tadqiqot ishida, tizimdagi Ni,
O va H atomlari orasidagi o‘zaro ta’sir Zou va boshqalar tomonidan ishlab chigilgan parametrlarga asoslangan ReaxFF potensiali
orgali ifodalanadi [35]. Ushbu tadgiqot ishida, jarayonlarni modellashtirish klassik MD usuliga asoslangan hamda
materialshunoslikda fizik-kimyoviy jarayonlarni modellashtirishda keng qo‘llaniladigan LAMMPS dasturiy to‘plamidan
foydalanib bajarildi [36].

2. Modellashtirish tafsilotlari. Bu tadqiqotda diametri 1.15 nm atrofida bo‘lgan 55 ta nikel va 55 ta kislorod atomidan
tashkil topgan NiO nanoklasterlaridan foydalanildi. Bu nanoklasterlarning o‘lchami eksperimental (1.48 nm [37]) va boshqa MD
modellashtirish usullari yordamida tadqiq qilingan NiO nanoklasterlarining olchamiga (1.30 nm [38]) yagin. NiO
nanoklasterlarining agregatsiyasida muhitning ta’sirini o‘rganish uchun modellashtirish jarayonlari vakuumda va suvda amalga
oshirildi. Modellashtirish jarayonlarida muhit sifatida tanlab olingan suv modelining strukturaviy, statik va dinamik parametrlari
nazariy va eksperiment orgali olingan giymatlar bilan mos keladi [39]. Xususan, suv muhitidagi vodorod va kislorod atomlari
orasidagi kimyoviy bog‘ uzunligi 0.098 nmva H-O-H bog‘lanish burchagi 104.5° ni tashkil gilib, bu giymatlar eksperimental [40]
va nazariy hisoblash natijalari [41] bilan mos keladi [42]. NiO nanoklasterlari vakuumda joylashgan holat uchun termodinamik
tizim 2 ta NissOss nanoklasteri (umumiy 220 ta atom) dan, suv muhitida esa 2 ta NissOss nanoklasteri hamda 2055 ta H20 suv
molekulasi (umumiy 6385 ta atom) dan tashkil topadi. Modellashtirish jarayonida ikkita NiO nanolasterlarlar vakuumda va suvda
bir-biridan bir xil uzoglikda joylashtirilib, ularning massa markazlari orasidagi dastlabki masofa 1.56 nm sifatida olindi. Ularning
dastlabki holatdagi ko‘rinishlari 1-rasmda tasvirlangan.

a b
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1-rasm. NiO nanoklasterlarining vakuumdagi (a) va suvdagi (b) ko rinishiari. Bu yerda Ni, O va H atomlari mos
ravishda yashil, qizil, va oq ranglarda tasvirlangan.

Modellashtirish fazosining geometrik o‘lchamlari 4x4x4 nm® ga teng. Atomlarning bir-biri bilan o‘zaro ta’sir doirasi
re=1 nm [35] ni e’tiborga olib, modellashtirish fazosi o‘lchamlari yetarlicha katta (>2reut) qilib tanlab olindi. Kompyuter
imkoniyatlari cheklangani bois, termodinamik tizimdagi juda katta sondagi atomlarni hisobga olish uchun modellashtirish
fazosining X, Y va Z yo‘nalishlari bo‘yicha davriylik shartlari qo‘llanildi.

Modellashtirishlarda model tizim energiyasi, dastlab, keskin tushish va birlashgan gradient usullarini qo‘llash orgali
minimal darajaga keltirildi. So‘ngra, tizimning temperaturasi Nose-Hoover termostati [43] yordamida (NVT ansamblida) 1 K/ps
tezlik bilan 300 K gacha gizdirilib, 2 ns davomida ushbu temperaturada ushlab turiladi. Modellashtirishlarda vaqt gadami 0.5 fs
sifatida tanlab olindi.

3. Molyar Gibbs erkin energiyasi. Muhitdagi NiO nanokasterlari va ular agregatsiya holatining bargarorligi quyidagicha
ifodalangan molyar Gibbs erkin energiyasining o°zgarishi (§G) orgali baholandi [44]:

0G = Ecop — ZXL‘ 123

bu yerda E.,, — tizimning har bir atomiga to‘g‘ri keluvchi (kogesiya) energiya. y; va u; — tizimdagi i turdagi atom
konsentratsiyasining tizimdagi jami atomlar konsentratsiyasiga nisbati va uning kimyoviy potensiali bo‘lib, Ni va O uchun bu
giymatlar mos ravishda -4.45 eV va -2.8 eV ga teng [44].

Olingan natijalar va ularning tahlili. NiO nanoklasterlarining vakuum va suv muhitida bir-biriga yaginlashishi
nanoklasterlar sirtlari orasidagi masofa orgali baholandi. Xususan, 2 a)-rasmda nanoklasterlar sirtlari orasidagi masofaning
vaqtga bog‘liqlik grafigi tasvirlangan. Olingan natijalarga ko‘ra, NiO nanoklasterlarining agregatsiya jarayonini ikki bosqichga
bolib tahlil qilish mumkin: (i) “yaqinlashish” (yoki “birikish”) va (ii) “agregatsiya” bosqichlari. Birinchi bosgichda,
nanoklasterlar sirtlari orasidagi o‘rtacha masofa vaqt o‘tishi bilan kamayishda davom etsa, ikkinchi bosgichda esa nanoklasterlar
sirtlari orasidagi o‘rtacha masofa vaqt davomida o‘zgarmay qoladi. Ushbu tadgiqot ishida, NiO nanoklasterlari dastlabki holatda
bir-biriga juda yaqgin joylashganligi sababli nanoklasterlar orasida Braun harakati kuzatilmasdan, jarayon to‘g‘ridan-to‘g‘ri
yaginlashish bosgichidan boshlangan. VVakuumda birinchi va ikkinchi bosgichlar mos ravishda 74 ps (0-74 ps) va 1926 ps (74-
2000 ps) davom etsa, suvda esa bu bosgichlar mos ravishda 125 ps (0-125 ps) va 1875 ps (125-2000 ps) davomiylikni tashkil
etadi. Xususan, nanoklasterlarning agregatsiya jarayoni vakuumdagiga nisbatan 51 ps ga kechikish bilan sodir bo‘lishini
“nanoklaster-suvli muhit” tizimining qovushqoqligi ortishi evaziga [45] Stoks — Eynshteyn qonuni bo‘yicha NiO
nanoklasterlarining suv muhitidagi diffuziya koeffitsiyenti kamayishi [46] orgali tushuntirish mumkin. Nanoklasterlar sirtlari
orasidagi o‘rtacha masofa, dastlab (t=0 ps), vakuum va suvli muhitda 0.41 nm ga teng bo‘lib, birinchi bosqichda bu masofa
vakuumda taxminan 0.09 nm gacha, suvda esa 0.17 nm gacha keskin kamayadi. Natijalar shunga dalolat giladiki, agregatsiya
jarayonida NiO nanoklasterlari suvli muhitda vakuumdagiga nisbatan uzogrogq masofada joylashadi.

a | b

t=0ps 438 p

1=2000 ps

o

»

AG, eV

Klasterlar sirtlari
orasidagi masofa, A
~ w

0.1 mw; = r“w;‘o 1;:;?;‘] 1:0(; 0.1 ; 10 160 10’00
tuo: PS two: PS
2-rasm. NiO nanoklasterlarining vakuumdagi (qora chiziq) va suvdagi (vashil chizig) sirtlari orasidagi o ‘rtacha
masofaning (a), hamda molyar Gibbs erkin energiyalari o zgarishining (b) vagtga bog ‘ligligi.

Xususan, jarayonni modellashtirish davomida suvli muhitda joylashgan NiO nanoklasterlari sirti bilan suyuq faza
o‘rtasida hosil bo‘lgan qatlamning qalinligi 0.08 nm atrofida ekanligi aniqlandi. Yu [47] va boshqgalar [48] tomonidan olib
borilgan eksperimental tadgiqot ishlarida suyuglikadagi nanozarralar atrofida gidrodinamik qobiq paydo bo‘lishi va uning
o‘lchami maksimum 1 nm bo‘lishi aniglangan. Demak, modellashtirish natijasida olingan qiymat tajriba orqali olingan
natijalarga yaqin bo‘lib, agregatsiya jarayonini o‘rganish orqali gidrodinamik qobiq va uning o‘lchamini baholash imkonini
beradi.

Nanoagregatlarning barqarorlik holatini baholash uchun molyar Gibbs erkin energiya o‘zgarishi qo‘llanildi [26]. 2 b)-
rasmda NiO nanoklasterlarning vakuumda va suvda molyar Gibbs erkin energiyaning vaqt o‘tishi bilan o‘zgarishi tasvirlangan.
Natijalar shuni ko‘rsatdiki, vakuumda NiO nanoklasterlari molar Gibbs erkin energiyasining jarayon boshidagi qiymati (-1.351
eV) nanoklasterlar o‘zining hali barqaror holatda emasligi tufayli yaqinlashish bosgichi davomida sekinlik bilan kamayib borib,
agregatsiya bosqichida klasterlarning erkin energiyasi o‘zining -1.367 eV qiymatida deyarli o‘zgarmay qoladi. Aksincha, suv
mubhitida esa vakuumdagidan farqli natijani ko‘rishimiz mumkin. Xususan, suvdagi nanoklasterlarning molyar Gibbs erkin
energiyasi dastlab eng kichik -1.355 eV qiymatiga ega bo‘lib, vaqt o‘tishi bilan bu giymat ortib borishi aniglandi. Olingan
qiymatlardagi kuchli o‘zgarishlar shunga dalolat qiladiki, nanoagregatlar suv bilan o‘zaro ta’sirlashishi tufayli o‘zining
bargarorligini vakuumdagiga nisbatan kamaytiradi.

Garchi Y. Zang va boshgalar olib borgan tadgiqotlarda turli xil metall oksidi nanozarralarining suv muhitidagi
agregatsiyasi vakuumdagiga nisbatan bargarorroq ekanligi hagida xabar berishgan bo‘lsada [49], aynan NiO nanozarralari
agregatsiyasi bo‘yicha ma’lumotlar adabiyotlarda uchramaydi. NiO nanozarralari bo‘yicha olingan natijalarimiz boshqa
nanoklasterlarning suvli muhitda barqarorligi bilan bog‘liq eksperimental tadqiqot natijalariga mos kelmasligini
nanoklasterlarning nisbatan juda kichik o‘lchamga egaligi orqali izohlash mumkin. Xususan, ushbu tadgiqot ishidagi NiO
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nanoklasterining o‘lchami eksperimental tadqiqotlarda [47] o‘rganilgan nanozarralar o‘lchamidan ancha (taxminan 10—20 marta)
kichik bo‘lib, suyuq muhitda zarrachaning o‘lchami kichraygan sari uning barqarorligi ham kamayishi mumkinligi haqida
boshga tadgiqotlarda keltirilgan natijalar bilan tushuntirilishi mumkin [50]. Yugqoridagilarni inobatga olganda holda, olgan
natijalarimiz shunga dalolat giladiki, kichik (1.15 nm atrofida) o‘lchamga ega NiO nanoklasterlarining suv muhitidagi
agregatsiyasi natijasida hosil bo‘lgan nanoagregatlarning barqarorligi gidrofobik qobiq [45, 46] hosil bo‘lishi natijasida pasayadi.

Xulosa. Ushbu ishda, NiO nanoklasterlarining agregatsiya jarayoni mexanizmlari reaktiv molekulyar dinamika (MD)
usuli orqali o‘rganildi. Natijalar shuni ko‘rsatadiki, suv muhitida NiO nanoklasterlari orasida taxminan 0.08 nm qalinlikdagi
gidrodinamik qobiq hosil bo‘lishi sababli nanoklasterlar vakuumdagiga nisbatan bir-biridan uzogroq masofada joylashadi.
Xususan, NiO nanoklasterlari orasidagi masofa (ya’ni gidrodinamik qobiq qalinligi) eksperimental natijalar bilan mos kelib,
olingan natijalar gidrodinamik gobigning sintez jarayoniga ko‘rsatadigan ta’sirini yaxshiroq tushunish uchun yordam beradi.

Undan tashqari, gidrodinamik qobigning hosil bo‘lishi natijasida NiO nanoklasterlari suv muhitidagi barqarorligining
pasayishi molyar Gibbs erkin energiyasi orgali baholandi. Umuman olganda, ushbu tadgigot diametri 1- nm atrofida bo‘lgan NiO
nanoklasterlarining agregatsiyasi tabiatini atomar darajada tushunishga yordam berib, sintez jarayonida nanokatalizatorlarning
o‘lchamini boshqarish bo‘yicha eksperimentatorlarga ma’lumot beradi.

Tashakkurnoma. Ushbu tadgiqot ishi O‘zbekiston Respublikasi Innovatsion rivojlanish vazirligi tomonidan
moliyalashtirilgan F-FA-2021-512 fundamental loyiha doirasida bajarildi. Modellashtirish ishlari O‘zR FA, Ton-plazma va lazer
texnologiyalari institutidagi NanoSim guruhi tomonidan tashkil etilgan FISTUz superkompyuterlar Kklasteri yordamida olib
borildi.
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POLIMER TARKIBLI NANOTOLALI QOPLAMA: OLINISHI VA FIZIK-KIMYOVIY XOSSALARI
Annotatsiya

Mazkur magolada akrilonitril sopolimeri asosida elektrospinning orgali nanotola olish uchun turli konsentratsiyali eritmalar
olingan. Olingan eritmalarning govushqgoglik xossalari aniglangan. Akrilonitril sopolimeri eritmalari asosida elektrospnnining
usulida nanotolalar olingan va ularning morfologik xossalari xamda o‘lchamlari skanerlovchi elektron mikroskop yordamida
o‘rganildi. Olingan natijalardan diametri 50-200 nm o‘lchamli nanotolalar hosil bo‘lganligi tasdiglandi. Akrilonitril asosida
olingan nanotolalarning rentgenotuzulish va sorbsion xossalari o‘rganilgan.

Kalit so‘zlar. nanotola, fizik-kimyoviy xossalar, nanokompozitsiya, polimer, elektrospinning,eritma.

MNOJMMEPCOJEPKAIIEE HAHOBOJIOKOHHOE INOKPBITHUE: TIOJTYYEHHUE U ®PU3UKO-XUMHWYECKHUE
CBOICTBA
AnHHOTAIHS
B naHHO# crare moNTyd4eHBI pacTBOPHI Pa3IMYHOW KOHIEHTpAaLUMH I ITOJYYSHHS HAHOBOJIOKOH Ha OCHOBE COIOJHMMEpa
AKPWJIOHUTPUIIA METOJIOM JIEKTPOCITHHUHITA. OIpe/ieNIe bl BI3KOCTHBIE CBOMCTBA TOJyYEHHBIX PAaCTBOPOB.
Bomm momydeHsl HaHOBOJIOKHA METOMOM 3JIEKTPOCIIMHMHITA HAa OCHOBE PAacTBOPOB COMONMMEPOB AaKPHIOHHTPHIA, a WX
MOp(}OJIOTHUECKHE CBOMCTBA M pa3Mephl U3YYEHHI ¢ ITOMOIII0 CKAaHUPYIOIIETO 3IEKTPOHHOTO MHKpOCKoma. M3 momydeHHBIX
pe3ynraToB  OBIIO  TOATBEPXKICHO, dYTO  (HOPMHPYIOTCS HaHOBONIOKHAa aumamerpoM  50-200 wM. HccrmemoBaHBI
PEHTTEHOCTPYKTYPHBIE M COPOIIMOHHBIE CBOHCTBA HAHOBOJIOKOH HA OCHOBE aKPUJIOHUTPHIIA.
KunioueBbie c10Ba. HAHOBOJIOKHO, (PM3MKO-XUMUYECKHE CBONCTBA, HAHOKOMITO3HLIUS, TIOJIMMED, JIIEKTPOCITHHUHT, PAaCTBOD.

POLYMER CONTAINING NANOFIBER COATING: PREPARATION AND PHYSYCO-CHEMICAL PROPERTIES
Abstract

In this article, solutions of different concentrations were obtained for obtaining nanofibers based on acrylonitrile copolymer by
electrospinning. Viscosity properties of the resulting solutions were determined. Nanofibers were obtained by electrospinning on
the bass of acrylonitrile copolymer solutions, and their morphological properties and dimensions were studied using a scanning
electron microscope. The obtained result confirmed the formation of nanofibers with a diameter of 50-200 nm. X-ray scattering
and absorption properties of acrylonitrile-based nanofibers were studied.

Key words. Nanofiber, physicochemical properties, nanocomposites, polymer, electrospinning, solution.

Kirish. Nanokompozitsion qoplamalar olishning ilmiy asoslari ipak fibroini, xitozan, kollagen, natriy-
karboksimetilsellyuloza, so-akrilonitril, poliakrilamid kabi mahalliy ionogen polimerlar asosida ishlab chigiladi va bu hol
mahalliy xom ashyolarni gayta ishlashning yangi fundamental asoslari va qonuniyatlarini ochib berilishi bilan ilmiy ahamiyat
kasb etadi [1]. Keltirilgan polimerlar asosida nanozarrachalar va nanotolalar olingan bo‘lsada [2], ularni elektrokimyoviy va
elektrofizikaviy usullarda bir bosqichli jarayonlarda elektr maydonida to‘ldiruvchi va matritsani shakllantirib nanokompozit
qoplamalar olishning ilmiy asoslari va prinsiplari ishlab chigilmagan [3].

Nanokompozitsion qoplamalar olish uchun makroionlar elektrokimyoviy tiklanish asoslarini yaratish magsadida
elektroliz usulini takomillashtirilishi va qo‘llanilishi nanotexnologiyalar va nanomaterialshunoslik sohasida nanozarralar tutgan
nanokompozitsion materiallar olishning yangicha yondashuvi sifatida muhim ilmiy ahamiyat kasb etadi [4]. Elektrokimyoviy
tiklanish usuli asosan metal ionlarni tiklashda, qisman polimer makroionlarni tiklashda ham qo‘llanilib kelinmoqda. Ammo bu
usulning polimer makroionlar uchun keng imkoniyatlari ochib berilmagan, aynigsa, makroion-ion tizimidan nanokompozitsion
material olishning, ya’ni bir bosqichda metal ionlarni nanozarrachalar bo‘lib, polimer makroionlarni matritsa bo‘lib
shakllanishining ilmiy prinsiplarini yaratish dolzarb muammolardan hisoblanadi [5].

Nanozarrachali va nanotolali noto‘qima nanokompozitsion materiallar olishning elektrospinning usulini mahalliy ionogen
polimerlar uchun takomillashtirilishi bu yo‘nalishdagi dolzarb ilmiy tadqiqot vazifalardan bo‘lib, fundamental prinsplarini
yaratilishi nanomaterialshunoslikda muhim ilmiy ahamiyat kasb etadi [6]. Hozirda elektrospinning usulida olingan nanotolali
noto‘qima qoplamali biomateriallar tibbiyot amaliyotida samarali qo‘llanilmogda [7]. Bunday bionanomateriallarni ochiq yaralar
yuzasini goplash orgali ularni himoyalovchi va davolovchi, suyuglik va gazlarni tozalovchi selektiv nanofiltrlar sifatida
qo‘llanilishi mumkin. Mazkur yo‘nalishda elektrospinning usulining imkoniyati juda keng bo‘lib, bu usul vositasida nanotolalar
asosida nanokompozitsion biomateriallar olinishi mumkin [8].
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Mazkur magolaning asosiy maqsadi akrilonitril sopolimeri asosida nanotolali materiallarni shakllantirish va ularning
fizik-kimyoviy xossalarini belgilashdan iborat.

Tadgigot metodologiyasi. Nanotolali materiallar olish usuli. Polimer eritma va aralashmalardan nanotolalar
shakllantirishning oddiy laboratoriya elektrospinning qurilmasini surati 1-rasmda keltirilgan.

1-rasm. Elektrospinning qurilmasi (a) va nanotolalar (b)

Ushbu nanotolalar shakllantirish elektrospinning qurilmasi uch gismdan iborat:

- birinchi gismda, polimer eritma maxsus shpris filerasidan, ya’ni diametri 0,5 mm bo‘lgan kapillyardan o‘rtacha 1 ml/s
hajmiy tezlik bilan siqib chigariladi;

- ikkinchi gismda, kapillyardan chigayotgan ogimga yuqori kuchlanishli anod toki (U = 0,5 + 50 kV diapazonida) beriladi
va ogim katodga tomon sochiladi. Bunda hosil bo‘lgan elektr maydoni kuchlanganligi (E) berilayotgan yuqgori kuchlanishni (U)
anod (filera) va katod (ekran) orasidagi masofaga (l) nisbati (E = U/I, birligi kV/m) bilan ifodalanadi;

- uchinchi gismda esa katod (ekran) sochilgan oqimni o°ziga tortadi va natijada polimer va erituvchi o‘rtasida fazaviy
ajralish ro‘y beradi, ya’ni tortilib, eshilib tola bo‘lib shakllanayotgan polimer fazasi katodga boradi va erituvchi esa bug‘lanib
ketadi. Ekranga deyarli to‘liq shakllangan nanotolalar kelib tushadi va yassi noto‘qima material bo‘lib taxlanadi.

Mazkur elektrospinning uskunasida bir gator mahalliy tabiiy va sintetik polimerlar asosida nanotolalar shakllantirilgan
(1-jadval).

1-jadval. Mahalliy polimerlar asosida shakllantirilgan nanotolalar.

Ne Elektrospinning uchun eritma tizimi Elektrospinning natijasi
Polimer Erituvchi [ S, g/dl E, kV/m | dn, N
1 Akrilonitril sopolimeri DMFA | 5-15 02-1,0 | 50 - 500

Tadqiqot ob’ekti sifatida tanlangan sopolimer akrilonitril, metakrilat va itakonik kislota birliklari ‘“Navoiazot” AJ
tomonidan Nitron mikrotolalari (92 : 4.5 : 3.5) ishlab chigarish uchun ishlatiladi [9].

Rentgenografik tadgiqotlar DRON-3M (Rossiya) difraktometrida 22kV kuchlanishda va 10 mA tok kuchida
monoxromatlangan CuKa-nurlanishining, nikel yordamida filtrlangan to‘lqin uzunligi A=1,5418 A bo‘lgan rentgen nurlarining,
20=2°-75° sohalarida olib borildi. Kristallanish darajasini hisoblash va maksimal cho‘qqining intensivligini baholashda quyidagi
tenglamadan foydalanildi.

¥ =—%—.100%,

I +KI,
bu yerda, Ik va l-mos ravishda kristall va amorf holatlarning nur sochilish intensivligi, K — tuzatish koeffitsenti.
Kristallarning o‘lchami Debay-Sherrer tenglamasi orgali hisoblandi. [10]

- Bcos®’

bu yerda L - kristallning hajmi (A); A - to‘lqin uzunligi bo‘lib, 1,5418 A ga teng; 20 -Bragg burchagi (gradus); k - kristall
shakliga bog‘liq koeffitsient, k = 0,9; § - yarim balandlikdagi pik (daraja).

Tahlil va natijalar. Nanotolalar nafagat polimer eritmalardan, balki ularning aralashmalaridan ham olinishi mumkin
[11]. Bunda polimer komponentlarning tabiatiga bog‘liq tarzda noyob va maxsus xossalar namoyon bo‘ladi. Shuningdek, alohida
polimer eritmalarni ketma-ket nanotolalar shakllantirish orgali nanogatlamli materiallar olinishi mumkin va bunday materiallar
ham o°ziga xos noyob va maxsus xossalarni namoyon giladi.

Polimer asosidagi nanotolali materiallarning o°ziga xos jihatlari:

- noyob xossalar — bu nanotolalarni boshqa tur va o‘lchamlardagi tolalardan yuqori ko‘rsatgichlarda fizik xossalarni
namoyon qilishidir;

- maxsus xossalar esa — bu nanotolalarga, ularning tarkibiy elementlari, jumladan polimer turi va funksional imkoniyati
hamda nanotolalar elektrospinning jarayonini ma’lum shakllantirish rejimini amalga oshirish tufayli yuzaga keladigan fizik
xossalardir [12].

Har ikkala xossaning bir paytning o‘zida namoyon bo‘lishi muhim bo‘lib, buni amalga oshirish uchun, avvalombor,
nanotolalarning tabiatidan kelib chiqgan holda, ularning eng oddiy va muhim fizik xossalarini aniqlash zarur bo‘ladi. Bunday
birlamchi xossalardan biri, bu nanotolalarning sirt faolligi bo‘lib, bu xossa barcha nanotolalarda o‘ziga xos qonuniyatlar asosida
namoyon bo‘ladi.

Ishni dastlabki bosgichida akrilonitril sopolimeri eritmalaridan elektrospinning asosida mikrotolalar va nanotolalar
namunalari olindi va ularni rentgenostrukturaviy tadgigqodlari olib borildi. Olingan natijalar 2-rasmda keltirilgan.

S0 1o 30 S0
20, deg 20, deg

a. mikrotola, b. nanotola
2-rasm. Akrilonitril sopolimeri asosida olingan nanotolaning rentgenostrukturaviy tahlili natijasi.
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Olingan natijalardagi 2-rasmdan ko‘rinadiki akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotolaga nisbatan nanotolalarda
29° burchakda intensivligi nisbatan yuqori bo‘lgan piklarni namoyyon gilganligi va undagi kristallanish darajasi 88 % ga teng
ekanligi aniglandi. Akrilonitril asosida olingan mikrotolalarning kristallanish darajasi 57 % ga teng ekanligi Debay-Sherrer
tenglamasi orgali hisoblandi. Bundan tashgari elektrospinning usulida nanotolalar olish jarayonida shakllanayotgan
nanotolalarning o‘Ichamlarining kichrayishi va sirt yuzalarining ortishi hisobiga tolalarning o°zaro zich joylashishiga bog‘liq
bo‘lishi mumkin. Mazkur taxminni tasdiglash uchun akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotolalar va nanotolalarning
elektron mikroskopik tadgigotlar olib borildi. Olingan natijalar 2-rasmda keltirilgan.

Skanerlovchi elektron mikroskopik tadgigotlardan olingan natijalardagi 3- rasmdan ko‘rinadiki akrilonitril asosida
olingan mikrotolalarning o‘lchamlarining diametri 400-900 mkm bo‘lgan va tolalarning orasidagi bo‘shliq nisbatan bir-biridan
keng joylashgan. (3-rasm, a).

I um

a. b.
3-rasm. Akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotola (a), nanotolaning (b) skanerlovchi elektron mikroskopik
(SEM) tahlili natijasi.

Akrilonitril sopolimeri asosida olingan nanotolalarning o‘lchamlari 60 - 200 nm diametrgacha bo‘lgan va tolalar orasi
nisbatan zich joylashganligini kuzatish mumkin (3-rasm, b).

Ishning navbatdagi gismida akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotolalar va nanotolalarning sorbsion xossalarini
aniglash uchun ilmiy tadgiqotlar olib borildi. Olingan natijalar 2-jadvalda keltirilgan.

Olingan 2 - jadvaldagi natijalardan ko‘rinadiki akrilonitril sopolimeri asosida olingan nanotolalarning sorbsion xossalari
akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotolalarga nisbattan kichik giymatlarga ega (4-rasm).

2 - jadval. Akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotola (a), nanotolaning (b) sorbsion xossalari.

Ne Namunalar Xm, 9/g Ssp, M?/g Wo, sm*g re, A
1 Akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotola 0.00280 9.859 0.019 38.54
2 Akrilonitril sopolimeri asosida olingan nanotola 0.00174 6.110 0.017 21.40

Bu esa o‘z navbatida akrilonitril asosida olingan nanotolalar orasida nanog‘ovaklar hosil bo‘lganligi va tolalarning
kristallanish darajasining yuqoriligi undagi amorf gismlarning mikrotolalarga nisbatan kamligi bilan izohlanishi mumkin.

0.02

/.l

—

4-rasm. Akronitril sopolimeri asosida olingan mikrotola (1) va nanotolaning (2) suv bug‘larini sorbsiyalash
xossalari.

Olingan natijalardagi 3-rasmdan ko‘rinadiki akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotolalarning (1) suv bug‘larining
sorbsiyalashda nanotolalarga (2) nisbatan yuqori bo‘lgan. Bu holat mikrotolalarning nanotolalarga nisbatan yuqori g‘ovak
gatlamlarga egaligi undagi kristallik darajasining nisbatan pastligi va tolalar orasidagi mikrog‘ovaklarning o‘lchami kattaligi
bilan izohlanadi. Akrilonitril asosida olingan nanotolalarda esa kristallanish darajasining yuqoriligi undagi makromolekula
qatlamlarining zich joylashganligi va nanog‘ovaklarning yig‘indisi nisbatan kichikligi undagi suv bug‘larini sorbsiyalash
imkoniyatlarini chegaralashga olib kelganligi mumkin.

Xulosalar. Tanlangan polimer namunalarni elektrokimyoviy va elektrofizikaviy tadqiqotlarini o‘tkazish uchun suyuq
fazali tizimlarini hosil gilish magsadida akrilonitril sopolimeri uchun erituvchi tanlangan, hamda ulardan ionogen tabiatli
eritmalar tayyorlashning optimal sharoitlari aniglangan.

Akrilonitril sopolimeri asosida olingan nanotolalarning o‘lchamlari 60 - 200 nm diametrgacha bo‘lgan tolalar olindi va
ularing fizik-kimyoviy xossalari o‘rganildi. Akrilonitril sopolimeri asosida olingan nanotolalarning sorbsion xossalari
akrilonitril sopolimeri asosida olingan mikrotolalarga nisbatan kichik giymatlarga egaligi va akrilonitril asosida olingan
nanotolalar orasida nanog‘ovaklar xosil bo‘lganligi va tolalarning kristallanish darajasining yuqoriligi undagi amorf gismlarning
mikrotolalarga nisbatan kamligi tajriba asosida ko‘rsatib berildi.

Akrilonitril sopolimeri asosida olingan nanotolalar tibbiyot amaliyotida yiringli yaralarni davolashda samarali vosita
sifatida keng qo‘1lanilishi mumkin.

o
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BO3BYKJIEHUE U3OMEPHBIX COCTOSSHUI B PEAKIIUI THUIIA (n,2n) HA SIIPAX 108.110pd
AnHOTanuUst
MeTo10M HaBEIEHHOM aKTHBHOCTH H3MEPEHBI U30MEPHBIE OTHOILEHHS BBIXOIOB M cedeHuil (N,2Nn)-peakuuii Ha sapax 198110Pd,
DKCIEPUMEHTABHBIE M30MEPHBIE OTHONIEHUS CPABHUBAIOTCS C PE3YJBTATAMH JPYTUX PabOT W PACCYUTAHHBIMU PE3yIbTATAMH
TIO CTATUCTHYECKON MOJIENH S/Pa.
KroueBble ¢JI0Ba: aKTHBHOCTh, H30Mep, SIpO, SAepHas Peakius, (poTosaepHas peakilys, U30TOIl, PaIHOaKTHBHOCTh, CEeUeHHE,
CIIMH, HEUTPOH.

108.110pg JAPOJIAPIATH (n,2n) TYPIATH PEAKIIUSIIAPIA U3OMEP XOJATJIAP YIFOHHUIIIN
AnHOTanuUst
Kupurunran aktupiuk Meroau Ouman °810Pd gnponapma (n,2n)-peakuusnap H3oMep YMKMILIAD Ba KecHMiap HUcOaTh
yim4aHraH. DKCIEpHMEHTAN W30MEp YUKUIUIAp HUcOATH OOIIKAa HWIIIap HATHKalapyd Ba SAPO CTAaTUCTHK MOJENU Oyitnda
XHcoOIaHraH HaTIWKajnap OWIaH COMUIITHPHITAH.
Kanut cy3aap: akTuUBIMK, M30Mep, SAPO, SOAPO PEAKUMSICH, (OTOSIPO PEAKIMSICH, W30TON, PaIHOaKTHBINK, KECHUM, CIIHH,
HEWUTPOH.

EXCITATION OF ISOMERIC STATES IN REACTIONS OF THE (n,2n) TYPE ON 1%811%pd NUCLEI
Annotation
The isomeric yield ratios and cross-section ratios of (n,2n)-reactions on nuclei 1%1%Pd have been measured by the induced
radioactivity method. Experimental isomeric ratios are compared with other experimental data and with calculations by a
statistical model of nuclei.
Keywords: activity, isomeric, nuclear of atom, nuclear reaction, photonuclear reaction, isotopes, radioactivity, cross section,
spin, neutron.

HccnenoBanre OTHOCUTENBHASI BEPOSITHOCTh BO3OY)KACHHS, T.€. N30MEPHBIC OTHOLICHHS BBIXOJIOB M CEUCHUH peakinu
MO3BOJISIET TOIYINTh HHPOPMAIIUIO O MEXaHU3ME PEaKIMH, B JACTHOCTH, O MOMEHTE HHEPIIMH Spa, O CHHHOBOH 3aBUCHMOCTH
IUVIOTHOCTH YPOBHE#! M 0 XapakTepe Mepexoa0B MEX/y BEICOKOBO3OYKICHHBIMHU SIICPHBIMHU COCTOSTHUSIMH [1].

HW30MepHBIe OTHOLIEHHS BBIXOJOB U cedeHuil peakuuu °Pd(y,n)'®™9Pd u3yueHsl B OCHOBHOM B O6JACTH THIAHTCKOTO
JIUIIOJBHOTO pe3oHaHca. B obmactu suepruii Boime 24 M»dB nmeercs: Heckonbko pabotsl [2,3]. B cmywae peakimu (n,2n),
HECMOTPSI Ha MPOBEICHNE MHOTOYHCICHHBIX KCIIEpUMEHTOB IpH 14 M»>B, oueHs Mano MaHHBIX MO OTAENHHBIM H3MEPEHHSIM
CE4YEeHUH U30MEPHOTO U OCHOBHOTO YPOBHEM.

B Hacrosime# paboTe MeTOJJOM HaBEJEHHOI aKTUBHOCTH MCCJIEIOBAHBI CEUSHUS] 00pa30BaHUS M30MEPHBIX COCTOSHHH
109m9pd p peaknusax tuna (nN,2n) Ha sape °Pd mpu sHepruum Heitponos En=14,1 M»B. Takike ¢ MOMOIIBIO MPOrPaAMMHOIO
nakera TALYS-1.6 6s11a MoaenupoBana doTtosaepras peaxius HOPd(y,n)1°M9Pd B o6macTu suepruii ot mopora a0 40 MaB.

DKCIepUMEHTHI ITPOBOIUINCH Ha HelTpoHHOM reneparope HI-150 1D AH PVY3 [4]. Helitponnsrii renepatop HI™-150
peanusyeT MOTOKM OBICTPBIX HEHTpPOHOB ¢ 3Hepruamu ~ 2.4 u 14 MaB u3 peaxuuit D+d —> He+n wm T+d —> a+n npu
HCTIONE30BAHMM JIEHTEPUEBBIX U TPUTHEBBIX MHUIIeHeH. [Ip 3TOM MOTOKH HEHTPOHOB COCTABIAIOT COOTBETCTBEHHO ~ 108 1 1010
H/cek. Bpemsi oOiydeHnss HEHTpOHHBIM MOTOKOM ¢ 3Heprueit 14,1 M»sB cocraBmser 50 muH. MOHUTOPHUPOBAaHHE ITOTOKA
HEHTPOHOB OCYIIECTBISIIOCH C TIOMOIIBIO IUTACTHHKU M3 aTIOMHHHUS HaTypaJbHOTO M30TOMHOTO COCTaBa, KOTOPHIE 00IydJaanch
BMECTE ¢ MHIICHAMH. B kauecTBe MUIICHEH HCIIOIB30BAIICH 00Pa3Nbl MaUIa s B IPUPOJHOH CMECH H30TOMOB Maccoi 1-2 T B
Bujie MeTaiutmdeckuit Gonsru. Bpems ob6myuenns 40+60 MuH.

HaBenennast y-akTHBHOCTh MHIIEHEH u3Mepsiaach Ha Tramma-crnekrpomerpe ¢upMel Canberra, cocTtosimeM wu3
repmanueBoro jaetektopa HPGe (¢ oTHocuTenbHOM (g (ekTuBHOCTBIO - 15 %, paspemenuem s muaun ©Co 1332 kB — 1,8
k3B), mdpooro anaimmzaropa DSA 1000 1 mepcoHansHOTO KOMITbIOTEpa ¢ IporpaMmHbIM naketoMm Genie 2000 mis HaGopa u
00pabOTKH raMMa-CreKTpoB. ['aMMa-CIeKTpOMETp MO SHEPruM KanuOpoBajId C MOMOIIBIO CTaHJAPTHOIO HabOpa MCTOYHHUKOB
OCTU. V3mepeHus BBINOJHSIN B CTAHAAPTHOH T€OMETPUM, B KOTOPOW IpaayHpoOBaiik JeTeKTop mo 3d¢exTuBHOCTH. Bpems
HU3MEpeHUs HaBeIEHHOM y-aKTUBHOCTH MUIIeHeH cocTaniser 30-60 MuH.

KammbpoBka raMMa cCriekTpoMeTpa 1Mo 3HEPTUH HPOBOJMIOCH C ITOMOIIBI0 CTAaHAAPTHOTO HAabopa raMMa MCTOYHHKOB
OCI'H. Ws3mepeHus BBIIONHSIM B CTaHJAPTHOH TIeoMETpUM, B KOTOPOH IPOBOAMIACH TIpaJyUpOBKa JETEKTOpa IO
sdpdexruBHOCTH. [Tox 3 PEeKTHBHOCTEIO 3/1eCh MOHIMAaEM OTHOIICHUE YNCIIa 3apETHCTPHPOBAHHBIX UMITYIbCOB B (JOTOIHKAX K
00IIeMy YHCITy KBaHTOB, HCITYIIICHHBIX B TEJIECHBIN yroi 4.
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3aceneHre H30MEPHOT0 ¥ OCHOBHOTO YPOBHEH MJICHTH(OUIUPOBAIH I10 Y-THHUSAM. CIIEKTPOCKOIINIECKHE
XapaKTePUCTHKH SIep-IPOAYKTOB peaknuu (n,2n), HeoOXoauMble 11t 00pabOTKH pe3yNbTaTOB H3MEPEHHUMH, B3STHI 3 paboT
[5,6] u npuBenens! B 6.1, rne Q — sHeprus peakiuy, |™ — CIIMH ¥ Y€THOCTH YPOBHS , 11/2 — IEPHOA TOJTypacnaja sapa, Ey, -
SHEPrys y — KBaHTOB, Iy - HHTEHCHBHOCTh y - KBAaHTOB JJaHHOI SHEPTUU Ha pacnaj, P - KO3 (UIMEHT BETBICHHUS y—TIepexoa.

Ta6una 1. CieKTpocKonMYecKrue XapaKTePUCTHKH UCCIETyEMBIX aep

Q =8
SnepHast peaxius I T I, %

M>sB 3B p
110pd(y,n)1%mpq - 8,806 11/2 4,69 MuH 188,9 58 1
110pd(y,n)10%pd - 8,806 5/2* 13,474 88,10 5 -
108pqi(y,n)1o7mpd - 9,551 11/2 213c¢ 210 88 1

s momydeHust aOCOMIOTHBIX 3HAYCHUH CEYEHHWH OCHOBHOTO M HM30MEPHOTO COCTOSIHUH HCIIOJIB30BAIHUCH METOJBI
CPaBHEHHS! BBIXOJOB MCCIEAYEMONH H MOHMTOPHON PEakuuy. B KauecTBe MOHUTOPHOM peakiuu Heroib3osatuchk 2 Al(n,a)?*Na
(Tw2=15 4, E,=1368 k3B), ceuenue KOToporo paBHo: om =114+ 6 M6H pu En =14,640,3 M»B [7].

Tlony4eHHbIe SKCIIEPUMEHTAIBHBIC PE3yJIbTaThl 00 M30MEPHBIX OTHOIICHHSAX BBIXOJOB M CEYCHHH peakiwid (N,2n) Ha
anpax 1%8110Pd npusenensl B Tabm. 2.

Tagauma 2. Ceuenne peakunu (N,2n) na 1%811pd
SnepHas peaxis En, MaB om, M6 Gg, MO Hcrounuk
108pd(n,2n)107"mpd 14,0% 474 - Hacrosimas paGota
14,5* 481 - Hacrosimas pabora
14,1 478+22 - Hacrosimas pabora
14,7 511<15 B [8]
110pd(n,2n)109m9pq 14,0* 490 1067 Hacrosiniast paGora
14,5* 510 1068 Hacrosimas pabora
14,1 561+40 1371+56 Hacrosimas pabora
14,2 - 1650105 [9]
14,6 - 2510110 [11]
14,8 551:12 - [12]
14,6 510435 - [10]

Ipumeuanue. “Pacuer ceuenuii npoBoamics no nporpamme TALYS-1.6.

Kak BUIHO W3 Ta6J1. 2 3HAYEHHsS CEUCHHs BO3OYXKICHHA M30MEPHOTO COCTOSHHA At peakiuu °8Pd(n,2n)"™Pd mpu
SHeprun HeWTpoHOB 14,1 MbdB B 00nacTé 3KCHEpUMEHTAIBHBIX OIIMOOK COTNIACYIOTCS C JAHHBIMH TEOPETHYECKOTO pacyera,
MOJIyYEHHBIX C MOMOINbI0 mporpammuoro makera TALYS-1.6. Tonbko 3HaueHus, moy4deHHble B pabore [8] oTmmyaroTcs ot
JIaHHBIX JPYTUX paboT. 3HAuCHHUs CedeHHs BO30YXIEHHS W30MEPHOTrO COCTOSHHS M peakimu °8Pd(n,2n)"™Pd B obnactu
SKCHEPHUMEHTAIBHBIX OMNOOK COTIIACYIOTCS MEKAY COOOM.

®ynkuus Bo3OyxaeHus peakuun 1°Pd(n,2n)%%Pd u!%Pd(n,2n)'%®"Pd npusenena Ha puc. 1 W 2 COOTBETCTBEHHO.
DoHepreTHUecKas 3aBUCUMOCTh cedeHus peakiuu %Pd(n,2n)0"mPd utl%Pd(n,2n)%®MPd, nosyuena ¢ mOMOIIBIO IIPOrPAMMHOIO
naketa TALYS-1.6.

B

= tPan.zm P
TAIYE

o, b

5
E,. Mev

¢. 5.6. Ceuenue peaxtuu “°Pd(n,2n)1%mpd

[lonyyeHHas dHepreTMdeckas 3aBUCHMOCTh HM30MEDHOTO OTHOIIEHHS BbIXoA0B peakimit  1%®Pd(y,n)*"Pd wu
10Pd(n,2n) °M9Pd moxeT OBITH HCMOJB30-BAHA MPU M3YYEHHH MeXaHu3Ma (OTOAIEPHBIX peaKiuit M pa3spabOTKH METOIMK
ramMMa- U HeWTPOHHOTO-aKTHBAI[MOHHOTO aHAITH3a.
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IN RESEARCHING THE STRUCTURE OF CONDENSED MEDIA, THE MANIFESTATION OF ROTATION-
SHAKING MOTIONS RELATED TO THE LAWS OF INTERMOLECULAR INTERACTION IN THE
VIBRATIONAL SPECTRA OF MOLECULES.

Abstract
In this article, the relaxation processes resulting from vibrational and rotational motions for the bromobenzene molecule in a wide
spectral range (03500 cm) were investigated using light Raman scattering (RS) spectra. On the basis of experimental and
quantum-chemical calculations, it was determined that the hydrogen-bonded carbon atoms in bromobenzene play a key role in
the manifestation of H-bonds. In the range of lower frequencies, high-intensity RS spectra were observed, and the mechanisms of
their formation were explained in connection with the rotational-shaking motions of the bromobenzene molecule, which has a
complex structure. This makes it possible to analyze the rotational oscillations and draw appropriate conclusions in the formation

of the RS spectrum in the future in the lower frequency range.
Key words: spectrum, Raman scattering, bromobenzene, intermolecular interaction, rotational-shaking motion.

MPOSIBJIEHUE BPAIIATEJBHBIX - KAUAHUI, CBSI3AHHBIX C 3AKOHAMUJ MEKMOJIEKYJISIPHOI'O
B3AUMOIENCTBUA B KOJEBATEJBHBIX CIIEKTPAX ITPA UCCJIETOBAHHAW CTPYKTYPBI
KOHAEHCUPOBAHHBIX CPE]J.

AHHOTALIHS.

B nmanHoit paboTe nccnenoBaHbl perakCalioHHBIC POIECCH, BO3HUKAIOMNE TIPH KOJIeOaTeNbHBIX M BPAIATeNbHBIX ABIKESHHAX
MOJIEKYJIBI OpOMOEH30I1a B IIMPOKOM cHeKTpaiabHOM Auamna3one (0+3500 cM-1), ¢ Hcronp30BaHHEM CIIEKTPOB KOMOWHALTMOHHOTO
paccessaust cBeta (KPC). Ha ocHOBe SKCIIepMMEHTAIBHBIX U KBAHTOBO-XMMHYECKHX PACUETOB, YCTAHOBIICHO, YTO BOJOPOJIHO-
CBSI3aHHBIE aTOMBI yriiepona B OpoMOEH30Je UTPAr0T OCHOBHOW pouib B mposeieHnn H-csseit. O6Hapyxkens! criektpel KPC ¢
BBICOKOW MHTEHCHBHOCTBHIO B HIDKHEM JHANa3oHe YacTOT U OOBSICHEHBI MEXaHM3MBI HX 00pa30BaHMs B CBSI3U C BpalaTelbHbIX-
KauaHUs IBIDKCHUSIMHU MOJIEKYJIbI OpOMOEH30J1a CII0)KHOTO CTPOSHHUSI. DTO AaeT BO3MOXKHOCTh MPOAHAIM3HPOBAThH BPALaTEeIbHO-
KauaHoe JABWXKeHUS 1pu QopmupoBaHun crnekrpa KPC B HKHEM [Auama3oHe 4YacTOT M B JayibHEHIIEM cleraTh

COOTBETCTBYIOIINE BHIBOJIBI.
KnroueBbie cji0Ba: CrieKTp, KOMOMHAIIMOHHOTO PaccestHUs], OpOMOSH3011, MEKMOJICKYISIPHOE B3aNMOACIHCTBHE, BpAIIaTeIbHBIX -
Ka4YaHUN ABUKECHUS.

KONDENSIRLANGAN MUHITLARNING TUZILISHINI TADQIQ QILISHDA MOLEKULALARNING
TEBRANMA SPEKTRLARIDAGI MOLEKULALARARO TA’SIRLASHUV QONUNIYATLARIGA TEGISHLI
AYLANMA - CHAYQALMA HARAKATLARINING NAMOYON BO‘LISHI
Annotatsiya
Ushbu maqolada brombenzol molekulasi uchun keng spektral sohada (0+3500 sm-1) tebranma va aylanma harakatlaridan hosil
bo‘lgan relaksatsion jarayonlar yorug‘likning kombinatsion sochilish (YOKS) spektrlari yordamida tadgiq qilindi. Eksperimental
va kvant - kimyoviy hisoblashlar asosida brombenzol tarkibidagi vodorod bilan bog‘langan uglerod atomlari H-bog‘lanishlarini
namoyon bo‘lishida asosiy o‘rin egallashi aniqlandi. Quyi chastotalar oralig‘ida intensivligi katta bo‘lgan YOKS spektrlari
kuzatilib, ularning hosil bo‘lish mexanizmlari murakkab strukturaga (tuzilishga) ega bo‘lgan brombenzol molekulasining
aylanma-chayqalma harakatlari bilan bog‘lagan holda tushuntirildi. Bu esa kelajakda quyi chastotalar oralig‘idagi YOKS
spektrining hosil bo‘lishida aylanma-chaygalma tebranishlarni tahlil gilish va tegishli xulosalar chigarish imkoniyatini beradi .

Kalit so‘zlar: spektr, kombinatsion sochilish, brombenzol, molekulalararo ta’sirlashuv, aylanma-chaygalma harakat.

Kirish. Ma’lumki, elektromagnit to‘lgin nurlanishi ta’sirida kondensirlangan muhitlarda sodir bo‘ladigan relaksatsion
jarayonlar bilan bog‘liq bo‘lgan fizik qonuniyatlarni tadqiq qilish bugungi kunda fundamental va amaliy ahamiyatga ega bo‘lgan
muammolardan hisoblanib, tadqiqot natijalari asosida muhit strukturasiga tegishli ilmiy asoslangan ma’lumotlar olib, amaliyot
uchun tavsiyalar berish imkonini beradi. YOKS (Raman effekti) esa hozirda kondensirlangan muhit molekulalarining energetik
sathlardagi relaksatsion jarayoni qonuniyatlarini o‘rganishning eng samarali usullardan biri bo‘lib qolmoqda [1-11].

Monogaloid birikmalari kiritilgan benzollarning turli xil fizik xususiyatlarining gonuniyatlari to‘g‘risida juda ko‘p
eksperimental ma’lumotlar bo‘lishiga qaramay, hozirgi vaqtda ushbu suyuqliklarda molekulyar darajada sodir bo‘ladigan
jarayonlar to‘g‘risida yagona fikr mavjud emas. Bu holat ushbu obyektlarni kengroq tadqiq qilish kerakligini anglatadi. Ushbu
tadqiqot ishi ham bu yo‘nalishdagi ishlarning mantiqiy davomi bo‘lib hisoblanadi.
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Bu ishda tadqiqot obyekti sifatida qutblanuvchanlik tenzori bo‘yicha asimmetrik hossasiga ega bo‘lgan brombenzol -
CesHsBr moddasi tanlangan. Ushbu magola brombenzol — CeHsBr molekulasi uchun keng spektral sohada (0+3500 sm-1)
tebranma va aylanma harakatlaridan hosil bo‘ladigan relaksatsion jarayonlarni YOKS spektri yordamida tadqiq qilish natijalariga
bag‘ishlangan.

Brombenzol molekulasini tanlanishining sabablaridan biri, bu O‘zMU Fotonika kafedrasi laboratoriyasida monogaloid
kiritilgan benzollarning jumladan, brombenzolning molekulalararo ta’sirlashuv qonuniyatlari yorug‘likning molekulyar sochilish
(YOMS) spektri yordamida o‘rganilgan bo‘lib, har ikkala sochilish turlari bo‘yicha spektrlarning namoyon bo‘lish sabablarini
o‘rganish imkoniyatini beradi.

1-rasm. Brombenzol molekulasining fazoviy struktura formulasi

Brombenzol molekulasining fazoviy struktura formulasi 1-rasmda ifodalangan. Rasmdan ko‘rinadiki, brombenzol
molekulasi atomlari (uglerod, vodorod) benzol halgasida joylashgan bo‘lib, molekulaning yuqori girrasida galoid birikmali brom
atomi joylashgan. Ushbu tadgiqot ishining magsadlaridan yana biri brom atomining YOKS spektriga ta’sirini o‘rganishdan
iborat.

Eksperimental gism. Ma’lumki, spektroskopik tadgiqotlarda sochuvchi muhitga alohida talablar qo‘yilgan bo‘lib
o‘rganiladigan muhitlar begona zarrachalardan mutlaqo holi bo‘lishini ta’minlash katta ahamiyatga ega.

Shu sababdan ushbu tadgiqot obyekti hisoblangan brombenzol moddasi mavjud usullar yordamida [12-16] qo‘shimcha
tozalandi. Brombenzolning tozalik darajasi refraktometrik usul bilan aniqlangan sindirish ko‘rsatkichining qiymati hamda,
gaynash temperaturasi orgali tekshirildi.

YOKS spektrlari lazerli skanerlovchi konfokal mikroskopi yordamida olingan (2-rasm). Konfokal mikroskopli STR250
lazerli Raman spektrometri juda ixcham va moslashuvchan tizim bo‘lib, hatto o‘ta kichik intensivlikka ega bo‘lgan YOKS ni
gayd qilish imkoniyatini beruvchi, sezgirligi yuqori bo‘lgan qurilma hisoblanadi . Tizim fokus uzunligi 250 mm bo‘lgan
spektrometrdan (0,7), 50-7000 sm-1 spektral sohadagi Cherni-Tyorner skanerlash mexanizmidan iborat bo‘lib, u antistatik
ta’sirga ega, avtomatik ravishda uch xil diffraksion panjarasi bilan almashtiriladi (1 mm da shtrixlar soni 600; 1200; 1800) va
CCD (08) kamerasi -60 S haroratgacha sovutiladi.

To‘plamga o‘lchamlari <1 mm dan kichik bo‘lgan namunani o‘lchaydigan optik mikroskop (1) va ko‘rinadigan soha (532
nm) uchun faollashtiruvchi lazer (01) kiradi. Tizim Windows platformasi asosida ma’lumotlarni boshqarish va qayta ishlash
uchun qulay dasturiy ta’minotni o°‘z ichiga oladi. YOKS spektrlari 1800 burchak ostida o‘lchandi, ya’ni sochilgan nur
tushayotgan nurga nisbatan 1800 burchak ostida gayd etildi.

Tajriba quyidagicha bajarildi: brombenzolni o‘rganish uchun kvars kyuvetasi ishlatilgan. Suyuqlik solingan kvars
kyuvetasi mikroskop stoliga joylashtirilgan va unga lazer nurlari yo‘naltirilgan. Sochilgan yorug‘lik obyektiv yordamida
to‘plangan.

Qurilma 50-700 sm-1 spektral sohada skanerlash mexanizmiga ega spektrometrdan iborat bo‘lib, avtomatik ravishda
Imm da 600, 1200, 1800 ta shtrixlari bo‘lgan turli xil difraksion panjaralarni almashtiradi. YOKS spektrlari tushayotgan nurga
nisbatan 1800 burchak ostida gayd etildi.

2-rasm. YOKS spektrini gayd qiluvchi eksperimental qurilma. (01)-molekulani faollashtiruvchi lazer (532nm); 02, 06 -
o‘tkazuvchanlik koeffitsiyenti 90% gacha bo‘lgan optik tola; 03 - obyektiv; 04 — mikroskop stoli; 05 — filtr; 07 — spektrometr
STR250; 08 — pyezoelektrik detektor; 09 — oq yoritgich; 10 — fokuslash vinti.

Eksperiment yordamida olingan YOKS spektrining konturi shakli va kengligi bo‘yicha haqiqiy konturdan sezilarli
darajada farq qilishi mumkin. YOKS spektrining haqiqiy kengligi kuzatilgan konturning kengligi bo‘yicha aniqlashning mavjud
usullarining eng katta samaradorligi va natijaviyligi [18] da taklif gilingan formula (1) bilan berilgan.

G = omen [1- (22)]

Osken

Bu yerda oy, — YOKS konturining haqigiy kengligi, A,,, — apparat funksiyasining kengligi, o,.; — eksperimental
ravishda olingan spektr kengligi hisoblanadi. Ushbu usul bilan olingan spektr kengligi giymatlari boshqa usullar bilan yaxshi mos
keladi.

Natijalar va muhokama. Brombenzol molekulasining 0+3500 sm™* spektral sohada tebranma va aylanma harakatlaridan
hosil bo‘lgan YOKS spektrlari 3-rasmda ko‘rsatilgan.

3-rasmdagi YOKS spektrining taqsimoti tahlili shuni ko‘rsatadiki quyi chastotalar sohasida turli hil intensivlikka ega
bo‘lgan bir qator spektrlar mavjud bo‘lib, ular ichida yuqori intensivlikdan tashkil topgan spektr 266 sm-1 chastotaga to‘g‘ri
kelishi aniglandi. Tajribada olingan ushbu spektrning giymati kvant - kimyoviy usul bilan hisoblangan giymatga yagin ekanligi
isbotlandi (1-jadval). Bundan tashqari, 135 - 625 sm-1 chastotalar oralig‘ida ham, intensivligi nisbatan katta bo‘lgan 2 ta YOKS
spektri kuzatildi, ularning giymati 133 sm-1 va 624 sm-1 ga teng. Shuni alohida gayd gilish lozimki, eksperiment yordamida
kuzatilgan brombenzol molekulasining harakati hisobiga namoyon bo‘ladigan YOKS spektrlarining soni ayrim adabiyotlarda
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keltirilgan spektrlar sonidan ko‘pligi qayd etildi. Buning asosiy sabablaridan biri biz eksperimentda foydalangan Raman
spektrometrining sezgirligi yuqoriligidadir.

Suyuq mubhitlarda quyi chastotalar sohasidagi YOKS spektrlarini o‘rganish natijalari shuni ko‘rsatdiki, bu sohada
eksperimental ishlar chegaralanganligi aniglandi. Jumladan, ayrim galoid birikmalaridan tashkil topgan muhitlarda molekulaning
aylanma — chayqalma harakatlari natijasida qo‘shimcha spektrlarning hosil bo‘lishi to‘g‘risida ayrim mulohazalar mavjud bo‘lib,
nazariy jihatdan hisoblangan natijalar bilan solishtirilgan emas. Shuning uchun ham, lazer nurlanishi ta’sirida (A = 532 nm) quyi
chastotalarda sodir bo‘ladigan YOKS spektrining tarkibidagi molekulaning aylanma-chayqalma harakati bilan bog‘liq bo‘lgan
spektrlarning namoyon bo‘lishiga alohida e’tibor qaratildi.

Eksperiment yordamida olingan YOKS spektrini tahlil gilishda xususan, ba’zi spektrlarni molekulaning aylanma —
chayqalma harakatlariga bog‘lashni, nazariy tahlilsiz to‘g‘ri deb bo‘lmaydi, chunki quyi chastotalar oralig‘ining o‘zida ham turli
intensivliklarga ega bo‘lgan spektrlar mavjud. Bu shuni anglatadiki, qo‘shimcha hosil bo‘lgan spektrning namoyon bo‘lish
mexanizmiga nafagat molekulaning aylanma — chayqgalma tebranishi balki, deformatsion tebranishlari ham sabab bo‘ladi.

s Y A—

§
H

. -
3-rasm. Brombenzolning xona temperaturasida 03500 sm chastota sohasidagi YOKS spektri.

Quyi chastota sohasida joylashgan spektrlar og‘irroq atom guruhlarini o‘z ichiga olgan molekulalarning, bizning
holatimizda brombenzol molekulasi tarkibidagi bromning aylanma — chayqalma harakatlariga tegishli bo‘lishi mumkin. Agar
aylanma — chayqgalma tebranishlar potensial chuqurligining balandligi ma’lum bo‘lsa, aylanma — chaygalma tebranishga mos
keladigan chastotani (v ~v/U) nazariy hisoblash orqali aniglash mumkin.

Potensial chuqurlikni hisoblash [11,17] metodikasi yordamida amalga oshirildi. Potensial chuqurliklarning balandligini
aniqlash uchun esa molekula tarkibidagi atomlarning bog‘lanish uzunligi va ular orasidagi burchaklar va boshqa kattaliklar
ma’lum bo‘lishi lozim. Ushbu kattaliklarni aniglash bo‘yicha HF/6-31G Xartri Fok metodi asosida ishlaydigan ORCA maxsus
dasturi yordamida kvant - kimyoviy hisoblash natijalari 4-rasmda ko‘rsatilgan. Kvant - kimyoviy hisoblash natijalariga ko‘ra
masalan uglerod(2) va vodorod(8) atomlari orasidagi bog‘lanish uzunligi 1,0820 A ga, uglerod(1) va brom atomlari orasidagi

bog‘lanish uzunligi esa 1,9201A ga teng. Uglerod(2), uglerod(1) va uglerod(6) atomlari bog*lanishi orasidagi burchak 121,410 ga
teng.

4-rasm. Brombenzolning kvant - kimyoviy hisoblash usuli bilan aniglangan strukturasi.
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Potensial chuqurlikni hisoblash natijalari, brombenzol molekulasining aylanma — chaygalma harakatlariga tegishli
intensivligi yuqori bo‘lgan YOKS spektri uchun chastotalarning nazariy hisoblangan va eksperiment yordamida olingan
giymatlari 1-jadvalda keltirilgan.
1-jadval.

Muhit U, kal/mol v, sm?
(nazariy)

nazariy I eksperiment
Cs HsBr 5500 240 [ 266

Jadvalni tahlil gilish shuni ko‘rsatadiki, amalga oshirilgan hisoblashlarga ko‘ra, potensial chuqurlikni aniqligi 26 sm™* dan
oshmaydi.

Brombenzol molekulasi uchun quyi chastotalar oralig‘idagi YOKS spektrlariga tegishli olingan natijalardan ko‘rinib
turibdiki, spektr tarkibida atom guruhlarining aylanma — chayqalma haraktlarining namoyon bo‘lishiga to‘la asosimiz bor. Atom
guruhlarining aylanma — chaygalma harakatlaridan hosil bo‘ladigan YOKS spektrlarini quyi chastotalar oralig‘iga to‘g‘ri kelishi
va ularning intensivliklarining nisbatan kichik qiymatga ega bo‘lishi boshqa muhitlarda o‘tkazilgan oldingi ilmiy tadqiqot
ishlarimizda ham o°‘z aksini topgan.

Xulosa. Spektroskopik tadqiqotlar asosida jumladan, YOKS spektrlari 0+3500 sm-1 chastotalar oralig‘ida qayd gilingan
bo‘lib, quyi chastotalar oralig‘ida hosil bo‘lgan YOKS spektri brombenzol molekulasi tarkibidagi atomlar guruhining aylanma —
chayqalma harakatlari bilan bog‘liqligi aniqlandi. Eksperimentda olingan va nazariy hisoblash natijalariga solishtirilgan
ma’lumotlarga asoslanib, molekulaning aylanma — chayqalma harakatidan tashqari YOKS spektrining hosil bo‘lishiga
deformatsion tebranishlar ham o‘z ta’sirini ko‘rsatishi aniqlandi. Bu esa spektrlarning qaysi ko‘rinishidagi tebranishlar bilan
bog‘ligligini aniqlash imkoniyatini yaratadi. Eng muhimi bizning tadqiqotlar shuni ko‘rsatadiki, molekulalarning aylanma —
chayqalma harakatidan hosil bo‘ladigan spektrlar ~ 150 sm* chastotalar oralig‘ida namoyon bo‘lib, ularni eksperiment yo‘li bilan
qayd qilish o°ta yuqori sezgirlikka ega bo‘lgan eksperimental qurilmalarda tadqiqot olib borishni taqozo etadi.
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SIMULATION OF PRENUCLEATION PROCESSES OF PERYLENE-BASED ORGANIC NANOCRYSTALS
Abstract

Although perylene-based organic nanocrystals are used in various fields, understanding their pre-nucleation processes (considered
the first stages of the synthesis) by experimental outcomes is still elusive. Therefore, in this work, the nature of pre-nucleation
processes of organic crystal synthesis based on selected planar perylene (PERLENO8 and WUFJEM) molecules was studied using
reactive molecular dynamics (MD) simulations. The obtained results indicate that the additional methoxy group significantly affects
the clustering rate of molecules and the structure of the formed clusters. In addition, the formation of clusters in both molecule cases
explains by the Ostwald ripening, and the analysis based on the Gibbs free energy clarified that this phenomenon depends on the
volume-dependent stability of clusters. In general, this study contributes to a better understanding of the synthesis onset of organic
nanocrystals based on planar perylene molecules for modern nanotechnology.

Keywords: organic nanocrystals, pre-nucleation mechanism, molecular dynamics, clustering, flat perylene molecules.

MOJEJIMPOBAHUE IMPOLHECCOB NIPEHYKJIEALIUU OPTAHUYECKUX HAHOKPUCTAJIJIOB HA OCHOBE
HNEPUJIEHA
AHHOTaALUA

XOTsl OpraHMYecKre HaHOKPUCTAJUIBI HA OCHOBE IEPWJICHA HCIONB3YIOTCS B PA3IMYHBIX OOJIACTSIX, MOHUMAHUE MX IIPOLIECCOB
NpeTHyKJIealy (CYMTAIOIMXCS MEPBBIMU CTAJIMSAMHM CHHTE3a) IO JKCIIEPUMEHTAIBHBIM pe3ylbTaTaM BCE elle HEeYJIOBHMO.
ITosToMy B naHHOIT paboTe mpHpoja MPOLECCOB NMPEAHYKICAMd CHHTE3a OPraHMYeCKUX KPHCTAIJIOB Ha OCHOBE BBIOPaHHBIX
wiaHapabix Mojekyn mepuwieHa (PERLENO8 u WUFJEM) 6Obuta m3ydeHa ¢ HCIOJIB30BAHUEM MOJCIHPOBAHUS PEAKTUBHOM
MoJekyisipHoit auHamuku (MJ). [lomydeHHBIE pe3ynbTaThl CBUIETENBCTBYIOT O CYIIECTBEHHOM BIMSHHH IOTIONHHUTEIBHOMN
METOKCHTPYIIIBI HA CKOPOCTh KIIACTEPH3aLMKM MOJIEKYJI H CTPYKTYpy oOpasyrommxcs kimactepoB. Kpome Toro, obpazoBaHue
KJIaCTEpOB B 00OMX CIydasx MOJIEKYN oOBsCHseTca co3peBaHHeM OcTBanbia (IMEpeKOHICHCAINNs), a aHaJIW3, OCHOBAHHBIN Ha
cBoOOHOI 3Heprun ['mO0ca, mokasan, 4To 3TO SBICHHE 3aBUCHUT OT CTaOMIILHOCTH KJIaCTEPOB, 3aBUCSIIECH OT oObeMa. B mienom
TAHHOE HCCIIEI0OBAaHNE CIOCOOCTBYET IyYlleMy MOHUMAaHHIO Hadala CHHTE3a OpPTaHWYECKHX HAHOKPHCTAUIOB Ha OCHOBE
TUIOCKMX MOJIEKYJI epHJIeHa JIII COBPEMEHHBIX HAHOTEXHOJIOTHH.

KunroueBsbie ci10Ba: opraHnyeckie HAHOKPUCTAILTBL, TPEAHYKIIAIHs, MOJIEKYIIIpHas AMHAMHKA, KJIaCTepHU3alns, HepHIICH.

PERILEN ASOSLI ORGANIK NANOKRISTALLARNING NUKLEATSIYAOLDI JARAYONLARINI
MODELLASHTIRISH
Annotatsiya

Perilen asosli organik nanokristallar turli sohalarda qo‘llanilayotgan bo‘lsada, ular sintezining ilk bosgichlari hisoblangan
nukleatsiyaoldi jarayonlarining eksperimental natijalar orgali tushunilishi hali ham murakkabligicha golmogda. Shuning uchun,
ushbu ishda, reaktiv molekulyar dinamika (MD) modellashtirish usulini qo‘llagan holda, tanlangan yassi perilen (PERLENO8 va
WUFJEM) molekulalari asosidagi organik kristal sintezining nukleatsiyaoldi jarayonlari tabiati o‘rganildi. Olingan natijalar
shunga dalolat qiladiki, qo‘shimcha metoxy guruhi molekulalarning klasterlanish tezligiga hamda hosil bo‘lgan klasterlar
strukturasiga sezilarli ta’sir ko‘rsatadi. Undan tashqari, ikkala holatda ham klasterlarning paydo bo‘lishi Ostvald suyultirish
qonuniga asoslanib, Gibbs erkin energiyasi bo‘yicha tahlil bu hodisa klasterlarning hajmiy barqarorligiga bog‘liq ekanligini
ko‘rsatdi. Umuman olganda, ushbu tadqiqot zamonaviy nanotexnologiyada qo‘llaniluvchi yassi perilen molekulalariga
asoslangan organik nanokristallar sintezining boshgaruvi uchun uning dastlabki bosgichlarini yaxshirog tushunishga yordam
beradi.

Kalit so‘zlar: organik nanokristallar, nukleatsiyaoldi mexanizmi, molekulyar dinamika, klasterlanish, yassi perilen molekulalari.

Kirish.Organik nanokristallar (ONK) farmatsevtika [1], biologik tizimlar [2], topokimyoviy polimerlashda [3] va boshqga

istigbolli sohalarda jadal sur’atlar bilan qo‘llanilmogda. ONKlarning bu kabi keng qo‘llanilishi ularning sintezi bilan izchil
shug‘ullanishga sabab bo‘lib, ularni olishda qayta cho‘ktirish usuli [4], superkritik suyuqglik kristallanish usuli [5], gayta tiklash usuli
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[6] va boshqa usullardan keng qo‘llanila boshlandi [7]. Bu usullar ichida gayta tiklash (reprepitatsiya) usuli ma’lum o‘lcham va
morfologiyaga ega bo‘lgan ONKlar sintezi uchun qulay hisoblanadi. Chunki, bu usul yordamida olingan ONKlarning o‘lchami va
morfologiyasi sintez parametrlarini, jumladan, haroratni, molekulalarning aralashtirish tezligini va boshga parametrlarni tanlash
orgali boshqarilishi mumkin [5]. Xususan, qayta tiklash usulida dastlab organik molekulalar erituvchi muhitida yadrolanadi va
keyinchalik ular kristal sifatida shakllanib o‘sadi.

So‘nggi tadqiqotlar shunga dalolat qiladiki, organik molekulalarning yadrolanishi va natijada kristal sifatida o‘sish
mexanizmlarini chuqurrog tushunish ONKIlarni muvaffagiyatli tanlab sintez gilish uchun juda muhim [6]. Umuman olganda,
nanokristallar o‘sishining ilk bosqich mexanizmlarini tushuntirish uchun ikkita asosiy nazariya klassik [8] va klassik bo‘lmagan
(noklassik) [9] yadrolanish nazariyalari qo‘llaniladi. Klassik nazariyaga ko‘ra, kristall yadrolari asl kristal bilan bir xil tuzilishga ega
bo‘ladi, deb hisoblansa, noklassik nazariya esa kristall yadrolanish jarayonini ikki bosqichli mexanizmlardan iborat, deb tushuntiradi.
Xususan, bu nazariyaga ko‘ra, dastlab suyuqlikka o‘xshash boshlang‘ich klasterlar paydo bo‘ladi, so‘ngra bu klasterlar tarkibida
kristall tartibli yadro paydo bo‘ladi. Ikkala nazariya ham u yoki bu eksperimental natijalarni muvaffaqiyatli tushuntirib bergan
bo‘lsada, kristalning yadrolanish jarayonini tushuntirishda hamon ikki xil gqarash golmogda [10]. Bu muammoni ijobiy hal gilish esa
nukleatsiyaoldi jarayonlarini ham yaxshiroq tushunishni tagozo etmoqda [10].

Shuning uchun, ushbu tadgigot ishida, biz mavjud eksperimental dalillar va nazariy gepotezalarni e’tiborga olgan holda,
ONKIarda aromatik uglevodorod nukleatsiyaoldi jarayonlarining mexanizmlarini kompyuter modellashtirishlari asosida tushunishni
magsad gildik. Xususan, reaktiv molekulyar dinamika (MD) modellashtirish usulini qo‘llagan holda, biz tanlangan yassi perilen
molekulalari asosidagi kristal sintezining nukleatsiyaoldi jarayonlari tabiatini o‘rgandik.

Modellashtirish usuli va tafsilotlari. Ushbu tadqiqotda ONK o‘sishini o‘rganish uchun ikki xil perilen molekulalari
tanlangan (1-rasm). Perilen (C20H12) (1a-rasm) polisiklik aromatik uglevodorod bo‘lib, u ikkita naftalin (C10Hs) molekulasining
birikishidan hosil bo‘ladi. Bundan tashqari, perilenning methoxy group bilan birikkan holati 1-metoksiperilen molekulasi
(C21H140) ham mavjud (1b-rasm). Ushbu tadgiqot ishida, perilen va 1-metoksiperilen molekulalarining mos ravishda Kembrij
strukturaviy ma'lumotlar bazasi (Cambridge Structural Database) bo‘yicha ma’lumotnoma kodlari (refcode) PERLENO0S8 [11] va
WUFJEM [12] sifatida beriladi.

1-rasm. (a) PERLENO8 (C20H12) va (b) WUFJEM (C21H140) molekulalarining strukturaviy ko ‘rinishi. Bu yerda, C, H va O atomlari
mos ravishda kulrang, zangori va qizil ranglarda ko ‘rsatilgan.

Ushbu molekulalar asosidagi ONKIlarning sintez jarayoni reaktiv molekulyar dinamika (MD) usuli yordamida kompyuterda
modellashtirish orqali o‘rganiladi [13]. Har bir atomlar o‘rtasidagi o‘zaro ta’sirlar, xususan, atomlararo bog‘lanishlarning hosil
bo‘lish va uzilish reaktsiyalari ReaxFF potensialining Zhang va boshqalar tomonidan kiritilgan parametrlaridan orqali ifodalanadi
[14,15]. Modellashtirishlar MD algoritmiga asoslangan LAMMPS dasturiy paketi yordamida amalga oshiriladi [16].

Perilen molekulalarining klasterlanish jarayonini modellashtirishda NVT ansamblidan foydalanilib, jarayon davomida barcha
parametrlar (ya’ni, N, V va T kattaliklar) o‘zgarmas saqlanishi ta’minlanadi. Modellashtiriluvchi fazoda ikkala perilen
molekulalarining soni 27, 64 va 125 ga teng holatlar garalib, termodinamik tizimdagi atomlar soni (N) PERLENO8 va WUFJEM
molekulalari uchun mos ravishda 864, 2048, 4000 va 972, 2304, 4500 dan iborat bo‘ladi. Molekulalalar fazoning butun hajmi
bo‘yicha bir xil zichlikda joylashtirilib, fazo chegaralari uchun davriy chegara shartlari qo‘llaniladi. Termodinamik tizimning
haroratini 300 K da ushlab turishni har 100 fs da nazorat qilib turish uchun Nose-Hoover termostatidan foydalaniladi [17].
Modellashtirishda tanlangan vaqt gadami 0,5 fs bo‘lib, butun jarayonlar 2.5 ns gacha kuzatiladi. Termodinamik tizimdagi
atomlarning koordinatalari (trayektoriya) haqidagi ma’lumotlar har 1 ps da saglanib boriladi. Modellashtirishlar har bir holat uchun 5
marta takrorlanib, hisoblangan kattaliklar ushbu 5 holat bo‘yicha o‘rtalashtiriladi.

Natijalar va ularning muhokamasi. 2-rasmda PERLENO8 va WUFJEM Kklasterlarining hosil bo‘lish evolyutsiyasi
ko‘rsatilgan. Klasterlanish jarayonida turli xil miqdordagi molekulalarni o‘z ichiga olgan klasterlar soni asta-sekin o°sib borib yaxlit
klasterga aylanadi.

2-rasm. (a) PERLENOS va (b) WUFJEM klasterlarining hosil bo ‘lish
evolyutsiyasi.

Klasterlarlanish jarayonida, katta klasterlar Ostvald suyultirish gonuniga asosan tobora kattalashib borsa, kichik klasterlar esa
yo‘qolib ketguncha kichrayib boradi [18]. Bu hodisa klasterlarning hajmiy barqarorligiga bog‘liq bo‘lib, uni Gibbs erkin
energiyasining o‘zgarishi orqali tushuntirish mumkin. Gibbs erkin energiyasining o‘zgarishi (AG) sirt erkin energiyasi va hajmiy
erkin energiyasining yig‘indisiga teng (ya'ni AG = 4mr?y + gm”3AGV [20]) bo‘lib, bu yerda r-klaster radiusi, y-sirt energiyasi va
AGy-quyma erkin energiyasi. Klasterning sirt energiyasi doim musbat (ya’ni, beqaror), hajmiy erkin energiyasi esa manfiy (ya’ni,
barqaror) bo‘ladi. Shuning uchun, tizimdagi klaster kattalashgan sari undagi hajmiy energiyaning miqdori ortib boradi va klaster
tobora barqarorlashadi. Aksincha, kam molekulali klasterlarda sirt erkin energiyasi hajmiy energiyasidan katta bo‘lganligi tufayli ular
tobora beqarorlashib, o‘z hajmlarini kamaytirib boradi.
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Klasterlanish jarayoni davomida, vakuumda joylashtirilgan yassi perilen, ya’ni PERLENO08 va WUFJEM molekulalari o‘zaro
ta’sirlashish natijasida, asosan, ikki xil, ya’ni, yuzma-yuz (parallel) va yuzma-yon (T-simon) holatlarda bog‘lanishlar hosil qilishlari
kuzatiladi [19]. Xususan, 2-rasmda ko‘rsatilganidek, yassi perilen molekulalari o‘zaro ta’sir natijasida avval dimer, so‘ngra trimer,
tetramer, kichik hajmdagi molekulyar birikmalar va nihoyat yaxlit klaster hosil giladi. Natijalar shuni ko‘rsatadiki, yassi perilen
molekulasidagi C atomlari orasida - bog* hosil bo‘lganligi sababli dastlabki dimerlar yuzma-yuz (parallel) holatda joylashadi va
keyingi monomerni biriktirib trimerni hosil giladi [20]. Hisoblashlarni ko‘rsatishicha, PERLENOS tetramerining hosil bo‘lish
energiyasi trimerining hosil bo‘lish energiyasiga, trimerning energiyasi esa dimerining hosil bo‘lish energiyasiga nisbatan pastroq
bo‘lib, bu energiyalar mos ravishda yuzma-yuz joylashgan dimer, trimer va tetramerlar uchun -0.7005 eV, -0.7027 eV va -0.7137 eV
ni tashkil etadi. WUFJEM holatida yuzma-yuz joylashgan dimer, trimer va tetramerlar uchun ularning hosil bo‘lish energiyalari esa
mos ravishda -0.8195 eV, -0.7429 eV va -0.8959 eV ni tashkil etadi. Energiyalarning bunday tagsimlanishi WUFJEM trimeri yana
qaytib dimer va monomerga aylinishiga, keyin esa bu dimer qo‘shni dimerga parallel ravishda birikib tetramerni hosil gilishiga olib
keladi.

Yassi perilen molekulalaridagi H va C atomlarining qismiy zaryadlari mos ravishda PERLENO8 uchun 0.042e va -0.032¢ ga,
WUFJEM uchun esa 0.0523e va -0.0108e oraligda bo‘ladi. Natijada, hosil bo‘lgan elektrostatik hamda London dispersion o‘zaro
ta’sirlar qo‘shni molekulalar orasida kovalent bo‘lmagan C---H alogalarining ham shakllanishiga olib keladi [21]. Bu esa yassi
perilen molekulalarining yuzma-yuz holatdan tashgari yuzma-yon (T-simon) holatda ham to‘planishiga sabab bo‘ladi [19].
Molekulalarning bu kabi yig‘ilish tabiati ikkala perilen molekulasiga ham tegishli bo‘lsada, WUFJEM molekulasi holatida ularning
yig‘ilishiga qo‘shni molekulalarning H va O atomlari orasida hosil bo‘luvchi vodorod bog‘lanishlar (H---O) ham yordam berib,
ularning yuzma-yuz to‘planishini quvvatlaydi [22]. Xususan, PERLENOS tetramerining yuzma-yuz (IIII) va yuzma-yon (IIT) holatda
hosil bo‘lish energiyalari mos ravishda -0.7137 eV va -0.7528 eV ekanligi klasterda yuzma-yon joylashgan molekulalar sonini
ko‘payishiga olib keladi. Aksincha, WUFJEM holatida esa bu energiyalar mos ravishda -0.8959 eV va -0.8244 ¢V bo‘lishi klasterda
molekulalarning ko‘proq yuzma-yuz joylashishiga sabab bo‘ladi. Umuman olganda, olingan natijalar shunga dalolat giladiki,
klasterlanish jarayonida, WUFJEM holatida T-simon to‘planishlar PERLENOS holatidagiga nisbatan kamroq hosil bo‘ladi (2-rasm,

).
Molekulalar orasidagi o‘zaro bog‘lanishlar tabiati ularning to‘planish yoki klasterlanish tezligiga ham ta’sir ko‘rsatadi.
Xususan, 3-rasmda ikkala molekula holati uchun klasterlanish darajasining klaster shakllanish vaqtiga bog‘liqligi keltirilgan.

—O—PERLENOS
—e—WUFJEM

Klasterlanish darajasi, %

a1 0.5 1 2
Klasterlanish vaqti, ns

3-rasm. Klasterlanish darajasining klasterlanish vaqtiga bog ‘ligligi.

Grafikdan ko‘rinib turibdiki, klasterlanish holati, yuqorida aytilganidek, 3 bosqichga bo‘linadi. Klasterlanishning ilk bosqichi 0.2 ns
davom etib, bu vaqt intervalida molekulalar bir-biri bilan bog‘lanmaydi. Ilk molekulyar bog‘lanishlar 0.2 ns dan boshlanadigan
ikkinchi bosgichda sodir bo‘ladi. Bu bosgichning 0.3, 0.4, 0.5 ns larida, jami yig‘ilgan PERLENO08 molekulalari maksimum hajmga
ega bo‘luvchi klasterning mos ravishda 11, 30, 40% ini tashkil qilsa, bu ko‘rsatkichlar WUFJEM holatida esa mos holda 30, 70,
100% ga ko‘tariladi. Umuman olganda, PERLENO8 klasterning to‘la shakllanishi uchun 1.1 ns kerak bo‘lsa, uchinchi bosqichda
(ya’ni >1.1 ns), bu klasterlar to‘la yig‘ilgan holda o‘zining barqaror holatini saqlaydi. WUFJEM klasterining to‘la shakllanishiga esa
0.5 ns ketib, 0.8 ns dan boshlanuvchi Ill-bosqichda klaster o‘zining barqaror holatini saqlaydi. Umumiy natijalar shuni
ko‘rsatayaptiki, WUFJEM molekulalarining klasterlanish tezligi PERLENO8 molekulalariga nisbatan 2-3 marta kattaroq bo‘ladi va
bu esa WUFJEM molekulalari orasidagi vodorod bog‘larining hosil bo‘lishi orqali tushuntiriladi.

Xulosa. Ushbu ishda, PERLEN08 va WUFJEM molekulalaridan iborat organik nanokristallarning nukleatsiyaoldi
(klasterlanish) jarayonlari reaktiv Molekulyar Dinamika usuli asosida modellashtirish orgali solishtirib tadqiq etiladi. Natijalar shuni
ko‘rsatadiki, ikkala holatda ham molekulalarning klasterlanish jarayoni Ostvald suyultirish nazariyasi asosida ro‘y berib, dastlab
hosil bo‘lgan har xil o‘lchamdagi klasterlar bitta yaxlit klasterga aylanishi ko‘rsatiladi. Klasterlanishning dastlabki qadamlarida,
PERLENO8 molekulalari yuzma-yuz va keyinchalik yuzma-yon (T-simon) joylashuvlari asosida birlashsa, WUFJEM molekulalari
esa vodorod bog‘lari tufayli ko‘proq yuzma-yuz (parallel) holatda birlashishi aniglanadi. Undan tashqari, vodorod bog‘lanish sababli
WUFJEM molekulalarining klasterlanish darajasi PERLEN08 molekulalariga qaraganda yuqori bo‘lishi ko‘rsatildi. Olingan natijalar
vakuumda PERLENO08 va WUFJEM molekulalaridan tashkil topgan organik nanokristallar sintezining ilk gadamlari mexanizmlarini
yaxshiroq tushunishga yordam beradi.

Tashakkurnoma.Ushbu tadqiqot ishi O‘zbekiston Respublikasi Innovatsion rivojlanish vazirligi tomonidan
moliyalashtirilgan F-FA-2021-512 fundamental loyiha doirasida amalga oshirildi. Modellashtirish ishlari O‘zR FA, Ion-plazma va
lazer texnologiyalari institutida NanoSim guruhi tomonidan tashkil etilgan FISTUz superkompyuterlar klasteri yordamida bajarildi.
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INFLUENCE OF THE PIEZOEFFECT ON PHOTOELASTIC PROPERTIES OF BISMUTH SILICATE CRYSTALS
Abstract

The influence of the piezoelectric effect on the anisotropy of the elastic and photoelastic properties of bismuth silicate crystals
was studied by the Bragg light diffraction method. The possibility of controlling the efficiency of such diffraction by changing
the direction of the wave vector of an acoustic wave in a certain plane of symmetry is shown. The propagation directions of
acoustic waves with the maximum values of the acousto-optic quality factor are determined

Keywords: bismuth silicate crystals, Bragg light diffraction, photoelasticity, piezoelectric effect, acoustic wave velocity,
acousto-optic Q factor.

BJUSAHUE MMHE303®®EKTA HA ®OTOYIIPYTUE CBOMCTBA KPUCTAJLJIOB CUJIMKATA BUCMYTA
AHHOTaLS

VccnenoBaHo BaMsHHE Mbe30d(@deKTa HAa aHU30TPONMIO YNPYIHX W (OTOYNPYrHX CBOWCTB KPHUCTAUIOB CHJIMKATA BHUCMYTA
MetooM bparroeekoii audpakuum cera. [lokazaHa BO3MOKHOCTB yIpaBieHUS 3((GEKTHBHOCTHIO TaKOW MU(PPAKIHHU, ITyTEM
M3MCHEHHUs HAlpaBJICHUS BOJHOBOTO BEKTOPA aKyCTHYECKOH BOJHBI B ONPEACNICHHOW IIOCKOCTH cUMMeTpHuu. OmpeneneHsl
HANpaBJICHUS  PACIPOCTPAHEHHsS aKYCTHYECKHX BOJH BIOJb KOTOPBIX HAONIONAIOTCS  MaKCHMAalbHbIC — 3HAYCHHUS
AKyCTOONTHYECKOH TOOPOTHOCTH.

KnioueBble cioBa: KpHCTaUIBl CHIIMKAaTa BHCMYyTa, bparrosckas mudpakims cBera, (GOTOYHNpPYrocTb, IbE30IEKTPHIESCKUN
3¢ deKT, CKOPOCTh AKYCTUUECKOH BOJIHBI, aKyCTOONTHYECKAs JOOPOTHOCTE.

PYEZOEFFEKTNING VISMUT SILIKAT KRISTALLARIDAGI FOTOELASTIK XUSUSIYATLARGA TA’SIRI
Annotatsiya

Pyezoelektrik effektning vismut silikat kristallarining elastik va fotoelastik xossalarining anizotropiyasiga ta’siri Bregg yorug‘lik
difraksiyasi usulida o‘rganildi. Akustik to‘lqin vektorining yo‘nalishini o‘zgartirish orqali bunday difraksiyaning
samaradorligini boshqarish imkoniyati ma’lum bir simmetriya tekisligi ko‘rsatildi. Akustooptik sifat ko‘rsatkichining
maksimal qiymatlari kuzatiladigan akustik to‘lqinlarning tarqalish yo‘nalishi aniglandi.

Kalit so‘zlar: vismut silikat kristallari, Bregg yorug‘lik difraksiyasi, fotoelastiklik, pyezoelektrik effekt , akustik to‘lqin tezligit,
akustooptik sifat ko‘rsatkichi.

Beenenne.Kprcramibl cunikara BucmyTa (Bi12SiOz0- BSO) siBasitoTCsl KyOMYECKMMH KPHCTAJUIAMH, MTPUHAUISKAIMH
K TOYeYyHOU Tpymnme 23, UMEIOT OJeTHO-KENTYI0 OKpacKy W OONamaloT BIEKTPOONTHYECKUMH W THE303JIEKTPHUSCKIMHU
cBoifctBamu. CBsi3p MeXIy (OTOYNPYTHMH W 3IEKTPOONTHYECKHMH CBOMCTBAMH 3THX KPHCTAIOB HCIOIB3YyeTCsS B
MPOCTPAHCTBEHHBIX MOAYISTOPAX CBETA, 3JIEKTPOONTHUYECKUX AATUMKAX M MO3BOJISET pa3pabaTeiBaTh pa3IMYHBIE YCTPOWCTBA,
TaKHe Kak rojorpaduueckre 3annchIBalOIINe yCTPOMCTBA, ONTHYECKUe peobpa3oBarenu U siueiiku [Tokkenbca. Takum o6pazom,
n3ydeHre (GOTOYNPYTUX CBOMCTB KPHCTAUIOB BaXXHO Uil ONpeseieHus HanOonee >()(EKTHBHBIX CEUYEHHMH KpHUCTAJUIOB,
HCIIOJIb3yEMBIX B KaU€CTBE aKTUBHBIX CPel, ¥ IS YIy4lleHHs TapaMeTpOB aKyCTOONTHYECKUX YCTPOHCTB. [1, 2].

OGpa3ubl M MeToAbl HccIeAoBaHMA. B Hacrosmed pabore Meromom JIMKCOHa MCCleOBaHa 3aBUCHMOCTD
aKyCTOONTHYECKOH HOOPOTHOCTH M2 OT HampaBJIeHHs BOJHOBOTO BEKTOpa KBAa3UIPOAOIbHBIX aKyCTHIECKHX BOJH B KPHUCTAILIAX
BSO B xpucramiorpapmueckoit miockoctr (110). M3BecTHO, 9TO 3TOT KO3 dHIMEHT ObUI BBefeH JJMKCOHOM Kak CBOHCTBO,
OIIpeneIsIoNIee HHTEHCHBHOCTh TU(PParupoBaHHOTO CBETa B MaTepHalie HE3aBUCHMO OT pa3MepOB IbE30Ipeodpa3oBaTels u
MOIIHOCTHU aKyCTHYECKOi1 BOJHEI [3]:

6
M, =7 l @
\%

31ecs n — MoKa3aTeNb MPETOMIICHHS CBETa, V- CKOPOCTh aKyCTHUECKUX BOJIH. B cooTHOmeHnn (1) BBeZIeH HOBBII mapaMeTpm -
koa(ddumeHT akycToonTHIeckoi 3¢ (HheKTHBHOCTH

VccnenoBanusi (OTOYNpPYruxX CBOWCTB MPOBOMMINMCH Ha JUIMHE BOJHBI cBeTa A0=630-HM, ¢ momomuiplo BparroBckoit
Tu(paKIUN CBETa Ha aKyCTHYECKHX BONHAaX[5]. DddekTuBHBIE (HOTOYNpyrHe KOHCTAHTH ONPENeIsUTICh MOH(DUIINPOBAHHBIM
MetooM JlukcoHa-KosHa, B KOTOPOM CPaBHUBAIOTCS MHTEHCHBHOCTH TH()PAarHpoBaHHOTO CBETa B HMCCIEAyeMOM O0Opasiie u B
obpasie-sTanoHe [6].B aToM MeToze akycTHueckas BOJIHA BO30YkKIAaeTCsl MOMEPEMEHHO CO CTOPOHBI 3TaJOHHOrO o0pasia, Wi
CO CTOPOHBI HccienyeMoro obpasua [8]. IIpyu Bo30YXIEHHH aKyCTHYECKHX BOJH CO CTOPOHBI TAOHA H3MEPSUINCH 3HAYCHUS
MHTCHCHBHOCTH CBeTa, AW(PardpoBaHHOTO B JTaloHHOM |15 M wmcciaenyemoM obpasue lio. 3aTeM akycTHYecKHe BOJHBI
BO30Y>KAAIHCh CO CTOPOHBI 00pa3na 1 U3MEPSUIMCh HHTEHCUBHOCTH CBeTa B oOpasie |20 1 aTanone l».
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Cxema MeToza Ipy Bo30yXKICHUH aKyCTHUECKUX BOJIH CO CTOPOHBI ATAJIOHHOTO 00pasiia npuBeaeHa Ha puc. 1. Ha cxeme
MPUMEHEHBI ceaylomye 0003HaueHus: 1—3TalloOHHBII 00pasel, 2 —1ccieayeMblid o0pasell, 3-Ibe30AaTYHK, ( — BOJIHOBOM
BEKTOP aKyCTHYIECKOH BOJHBL, K1 1 K2 — BOJTHOBBIE BEKTOpa MaaroIiero 1 AU(parupoBaHHOTO CBETa, COOTBETCTBEHHO, lo-
MHTEHCHBHOCTH MAJJAIOMIET0 CBeTa, 05 — BHEMHUI yroa bparrosckoii nudpaxuun. Hanpasnenne nonspusaiyu magaromero Ha
o0pasell cBeTa, OTHOCUTEIBHO MOSIPH3ALIH aKyCTHIECKOH BOJIHBI OIIPEEIISIIOCH C TOMOIIBIO MOIAPU3AIIMOHHOTO aHAITH3aToPa.

3naueHue 3G heKTuBHOM HOTOYIPYTroil KOHCTAHTHI AUl KaXKAOH HCClIeIOBAaHHON reoMeTprun BparroBekoii andpaxunm
CBETa ONPEAEIIUIOCH U3 COOTHOWIEHUS [9]:

1
pf,,,,,,n ° n? _ pf,,),,)n ° n?> 1,05, )2
oVE N+ | AVE L (m+DT | U, 0,

Io

1 On 3

R

k2 e/
v L4
Lix Izx Tio. To.

O]

Pucynok 1. Cxema onpeneneHus GOTOynpyrux KOHCTaHT MeTonoM Jukcona-KosHa.

HeoOxomumast 1y1st pacueTa CKOPOCTh aKyCTHYECKHX BOJH BIoJb oced [100], [110] u [111] onpexnernsuiack ¢ TOYHOCTHIO
okoJ10 0,2 % mo bparroBckoMy yrity nudpakiuy cBeta Ha 3THX BoHaX [9].0coO0EHHOCTH METo/Ia M CXeMa SKCIICPUMEHTA
JIETAJILHO OTHMCAaHBI B [7].

Pe3ynbTaThl M 06cyxaenune. Pesynbrarel onpeneneHus 3QGeKTUBHBIX (OTOYMPYTrHX KOHCTAHT KPHUCTAUIOB CHIIMKATa
BUCMYTa W3 H3MEPEHHIl MHTEHCHBHOCTEH AU(PPArMpOBAHHOTO CBETa MpPU PA3IMYHBIX HAMPABICHHUSAX PACIPOCTPAHCHUS M
MOJISIPU3AIMH CBETa U 3ByKa NpHBe/eHbI B Tabnuiie 1.J[7s pacdera HCmoib30BAIUCh CICAYIOLUINE COOTHOIICHHUS

_ Pl ©)
Ca([l([)
e C>pp— dPPEeKTHBHAS yrpyras MOCTOSHHAS, OIpeelisieMast CBEPTKOM:
Coppp = Ci ViKiViK + ACja Vi K Vi K o)

TA€ Cijki— KOMIIOHEHTEBI TEH30pa YIIPYIUX KOHCTAHT,Yi U Kj —COOTBETCTBEHHO HAIIPaBJIAIOMINE KOCUHYCBI BEKTOpa
TOJIsIpU3allvii U BOJIHOBOT'O BEKTOpa aKyCTH'{CCKOﬁ BOJIHBI.

Tabmuma 1
OddexTrBHBIE HOTOYNPYTHE KOHCTAHTHI KPHCTAJUIOB CHIIMKATa BUCMYTa
Q Y K B a PPaga Ay PEape
[100] [100] [010] [100] [100] p1=0.16 0 0.16
[001] [001] [100] [001] pa=0.04 0 0.04
[110] [001] [110] [110] 1/4(2p11+pa1+P12)+pa4=0.183 0 0.183
[110] [110] food] [110] [110] TA(2pr-Por-prz)=0.0175 0 0.0175
[001] [001] [110] [001] pa=0.04 4 €14 0.0362
4-s081,
=0.0038
[111] [111] [100] [111] [111] 1/3(p11+p21+P12+4pas)=0.19 4. M- € 0.17
3508,
=0.02
[110] [110] [111] [110] 1/6(2p11-Pa1-Pr2+2pas)=0.025 0 0.025

B taGuuie 1 uepes BekTopsl g, ¥,K, B, o0 0003HaUEHBI HATIPABICHHS, COOTBETCTBEHHO, BOJIHOBBIX BEKTOPOB 3BYKa M CBETA
U TOJSIPU3AIMK 3ByKa M TMAJaromero W IudparupoBaHHOro cmBeta. B coorHomeHnn (4) Acik— KOMIOHEHTBI TEH30pa
MBE303JICKTPUUCCKON T0OABKH K YIPYTOCTH KPUCTAJIa, 00YCIIOBICHHOW BIMSHUEM Mbe303JeKTprueckoro 3¢ dexra [10]:

P.sp = B aiﬂj YK — Apijklaiﬁj YK ®)

30ece Popp — dPdexTrBHAs ¢oToynmpyras KOHCTaHTa, KOTOpas TakKe OTIMYaeTcss OT OOBIYHOW 3a cuer
nbe303ddexTa, i, Bj, COOTBETCTBEHHO, HAMPABIISIONINE KOCHHYCHI MOJISIPHU3alMy JU(ParupoBaHHOTO U MAIAIOIIEro CBeTa

Takum oGpa3som, 1yt cBeTa, qU(ParupOBAaHHOTO HA MPOIOJIBHON aKyCTHYECKOil BOJHE M MOJISIPU30BAaHHOTO BJIOJb OCH
[100], mpe3oanmekTpoonTuueckas qobaBka ApspppaBHa Hym0. [Ipu 3TOM mpu TUQPAKIMK CBETa HA MOIMEPEYHBIX aKyCTHYSCKUX
BoJHaxX BAONH ocu [110], momyuaem criemyroniee cootHomenue it 3hdekTuBHONW (GOTOYIPYroil KOHCTAHTHI C y9IETOM
MIbE303JIEKTPOOIITHIECKOH T06aBKH APsp:

r4lel4 1 (6)

4-5,81,

|Pogs

= ‘ Pas —
B 1o e Bpemst npu qudpakiuu cBeta ¢ nosipu3arueii mo [111]Ha npogonsHO# akycTHYECKOW BOJIHBI BJIOJIb OCH

[111]nomyyaem:

4-18, | (7)

3- &8,

‘ Poga| = ‘1/3( P11+ Pz + Poy +4Pay) —

TaK Kak Ibe303JIEKTpoonTHIecKue n06aBku AP11,4p12,AP21B 3T0i reomeTpun paBHa HYI0. B (6) 1 (7) €4p,lopHl €0p— KOMIIOHESHTHI,
COOTBETCTBEHHO, IMbE303JIEKTPUYECKOI0, DJIEKTPOONITUYECKOTO M JUAJIEKTPUYECKOr0 TEH30pOoB, B MarpuuHoil 3anucu[l1].Ilpu
BBIYHCIICHUSX HCIIOJIh30BAIUCH TUTEPATYPHBIC IaHHBIC MO TUNIOTHOCTH ¥ [TOKA3aTeIsIM MPEJIOMIICHHS U3 paboThl [7].
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Jlnist onpenenieHust aHN30TPONUH KOS QUIEHTa aKyCTOONITHIECKOTO0 Ka4ecTBa B KPHCTAJIIAX, COracHo (opmymnam (1)

1 (3) He0OX0AUMO B MEPBYIO OUEPEb HAWNTH KOMIIOHEHTHI BEKTOpa MOJISIPU3AIMY aKyCTUYECKUX BOJIH, KOTOPHIH B 00IIeM ciaydae
OTKJIOHAETCSL OT BEKTOpA BOJHOBOH HOpMand. [l pemieHHs Takol 33aud MOXHO HCIOJb30BaTh CHCTEMY aureOpanydecKux
ypasuenuit ['puna—Kpucropdens [5-7]:
[ _é}kp\/z]yk =0, ®

rae [ik ¥ Oik— COOTBETCTBEHHO, KOMIOHEHThI TeHzopa I'puna—Kpucroddens u tenzopa Kponekepa, V — ckopocTs
AKyCTH4ECKOW BOJIHBI, Yk — KOMIIOHEHTBI BEKTOPA MOJIAPU3ALMH.

Kommonentst Tensopa I'puna—Kpucroddens, mnpeactaBmsior coOol CBepTKy TeH30pa YHPYIHX KOHCTAHT, MO
HaIpaBIIIONINM KOCHHYCaM BOJHOBOI HOpMaJH K:

Ly = G KK ®)

I

B mnockoctu (110), mpu yrite Mexy HalpaBieHHEM PaclpoCTpaHEeHHs aKyCTHYEeCKOH BOJHEI M ochio [110], paBHBIM
(¢, HAIPABISIONINE KOCHHYCH PaBHBI K1=1/\2:C0Sp, k2=1/N2-C0S(, &3-Sin@, u KoMmmomeHTH Temsopa I'puua-Kpucrodiemns
3aIMCBIBAIOTCS B BHIE!

Cu=T22=c11(1/N2c05p)2+caa(1/72-cos@+sing)?

['12=T21=(c12+caa)(1/N2C080)?

[13=[31=T25=T52=Tas=(c12+c44) 1/N2C0S@sing

I'33=I"21=C115iN%Q+ c44C0S%(

INoncranoBkoii B ypaBHeHus (5) 3HaueHMi kKoMHoHeHT TeH3opa I'puna-Kpucropdens [Nk u3 coorHomenuii (6) Obuta
OIIpe/iesicHa 3aBUCHMOCTh (pa30BOH CKOPOCTH MPOAOJBHBIX aKyCTHYECKMX BOJIH OT HAIpaBJICHUsS BOJHOBOIO BEKTOpa B
wiockocty (110) B xpucramiax BSO. Ilpu pacuere ncroap30BaInuCh CleyIOINe 3HaYeHHs ITIOTHOCTH, YIIPYroi U GpoToynpyroi
KoHCTaHT:p = 9.15-10% kr/M®, c11=13,01-101° H/M?, c12=3,05-10° H/M?, c4s=2,43-10% H/m?, p11=0.16, p12=0.13, p21=0.12,
p44=0.04. JIorioTHUTE IbHBIE BEIMYMHBI, HEOOXOIMMBIE IS pacuera, opamuck u3 [1,3,11].

Ha ocHoBe 3HaueHWiI CKOPOCTH NPOJOJBHBIX M TONEPEYHBIX BOJH U ypaBHeHHH (6) m (8) ObUM ompeneseHbl
KOMITOHEHTHI BEKTOpa MOJSPU3AlMd M Yrojl OPHUEHTAIlMd 3TOro BeKTopa oTHocurenbHo och [100] B mrockoctu (001) u3
COOTHOILICHHS:

()

y = arctg

N2 72 arctg M2 [Flzrm — T, — oV 2D
2 Tl — T (Tae — oV 2)

PesynwraTs pacuera 1/Ve nyist mudppakiuu cBeTa Ha TPOJOJIBHBIX aKYCTHUECKHX BOJHAX TOKA3alH, YTO MAKCHMAIBHOE
snaugenue 1/V2 cocrasuno 0.28-1070 c3/mPnpu =35 rpamycoBmsis TpooNBHEIX BOMH. IlomydeHHble 3Ha4eHHs 3((EKTHBHBIX
(poTtoynpyrux koHcTaHT M BenmumHbl (1/VE)HcHonb30BamuCh M1 pacdeTa 3aBHCHMOCTH aKyCTOONTHYECKOM TOOPOTHOCTH OT
HaIMpaBJICHUS BOJIHOBOTO BEKTOPa aKyCTHUECKON BOJIHBI B miiockocTH (110) ¢ momorikio Beipaxkenus (1). Pe3ynbraTsl pacyeToB
MpEeACTaBICHB Ha PUCYHKaxX 2 M 3, HA KOTOPBIX KOPOTKUMH JIMHUSMH TIOKa3aHbl pe3yiabTaThl 0e3 ydera mbe30dpdexTa, a
CIUTOUTHOM JTHHUEH — PE3yNbTaThl ¢ YIeTOM mbe303ddekTa.

Bugao, 9TO MakcmManpHOE 3HAYEHHE aKyCTOONTHYECKOW HOOpOTHOCTH Maoc ydeToM BIHSHHS Tbe303(dderTa mpu
IUQpakIud cBeTa Ha NPOJOIBHBIX aKyCTHYECKHX BOIH, pacmpocTpaHsmonmxcs B 1miockoctd (110) Habmomaercs s
nanpasnenus [110], u pasro 23.9-10°%° ¢¥/xr.

150 4,2

PucyHnok 2. 3aBucHMOCTE Ky0a MeIUIEHHOCTH TPOJIOIBHBIX BOJH B KprcTayuiax BSO oT HanpaBieHus BOTHOBOTO BEKTOpa
KBa3HITPOIOJBHBIX aKYCTHYECKUX BOJH B TutockocTH (110).

[oo1]
%0

(110]

270

Pucynoxk.3 3aBucumocts ko3¢ duienta Mz B kpucramtax BSOoT HampaBiieHHsI BOTHOBOTO BEKTOPA KBa3HIIPOIOIBHBIX
aKyCTHYECKHX BOJH B TutockocTH (110)

3akaioyenne. PesynpTaTel MccienoBaHuss BparroBckoil amdpaknny cBeTa Ha aKyCTHYECKHX BOJHAX B KpHCTalUIax
CHJIMKaTa BHCMYTa [IOKa3bIBAIOT HEOOXOAMMOCTh YydYeTa BIWSHUS JOMOJHHUTENBHOTO BKJI3Ja B aKyCTOONTHYECKYIO
3¢ PEeKTHBHOCTH B KpHCTAJIaxX, 00JaJalomuX mbe303¢gdexTomM. DTOT BKIIaJ BHOCUT U3MEHEHHS B aHH30TPOMHIO HX YIPYTHX H
¢doToynpyrux CBOICTB M JODKEH YYHTHIBATHCSA TPH Pa3pabOTKe aKyCTOONTHYECKHX YCTPOHCTB C NMPUMEHEHHEM TaKHX
KpPHUCTaJIOB.
JUTEPATYPA
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ENDOEDRAL KARBIN KATALITIK SINTEZIDA KISLOROD EFFEKTI
Annotatsiya

Yangi uglerod nanostrukturalaridan biri karbin so‘ngi yillarda o‘zining g‘ayritabiiy fizik xususiyatlari tufayli zamonaviy
nanotexnologiyada ko‘plab tadgiqotlar mavzusiga aylana boshladi. Garchi karbin turli usullar yordamida samarali sintez
qilinayotgan bo‘lsada, endoedral karbinning uglerod gazlariga bog‘liq katalitik sintezi mexanizmlari haligacha to‘liq
tushunilmadi. Ushbu modellashtirishga asoslangan ishda, (5,5)@(10,10) ikki gavatli uglerod nanonaychasi ichida nikel Nis
katalizatori ishtirokida endoedral karbinning C va CO radikallarga bog‘liq sintez jarayonlari tadqiq etildi. Xususan, natijalar
Nis@(5,5)@(10,10) model tizim ichiga C atomlarini kiritish orqali uzun uglerod zanjirini hosil bo‘lishini ko‘rsatsada, CO
radikali yordamida esa dastlabki bosqichlardagi karbin zanjirining ilk nukleatsiyasidan so‘ng kislorod atomlari nikel klasterini
oksidlashi (ya’ni, katalizatorning zaharlanishi) tufayli uglerod zanjiri o‘sishdan to‘xtashi mumkinligini ko‘rsatdi. Olingan
natijalar mavjud nazariy, modellashtirish va eksperimental natijalar bilan solishtirilib tahlil gilindi. Ushbu tadgigot ertangi kun
nanotexnologiyasi uchun yangi uglerod strukturalari, xususan, karbinga asoslangan nanoqurilmalar sintezi bo‘yicha foydali
ma’lumotlar beradi.

Kalit so‘zlar: endoedral karbin, uglerodli nanonaycha, nikel katalizatori, katalitik sintez, kislorod effekti, molekulyar dinamika.

KHACJIOPOJHBINA Y®PEKT B KATAJJUTUYECKOM CUHTE3E YHJI03APAJLHBIX KAPBHHOB
AHHOTAaIUA

B mocnennue roapl KapOWH, SBISIOIIUICS OJHOM M3 HOBBIX YIJIEPOJHBIX HAaHOCTPYKTYp, CTajl HPEIMETOM MHOTOYHCICHHBIX
HCCTIEIOBaHNHA B OOJIACTH COBPEMEHHBIX HAHOTEXHOJIOTHHA H3-3a €r0 HEOOBIYHBIX (PM3MUYECKHX CBOWCTB. XOTs KapOWH OBLT
YCIIEIIHO CHHTE3UPOBAH PA3IMYHBIMU METOAMH, MEXaHU3Mbl HCXOTHO-3aBUCHMOT0 KaTATUTHYECKOTO CHHTE3a HA03IPATIbHOTO
KapOMHa ZI0 CHX IMOp MOJIHOCTBIO HE M3y4eHBl. B 3Toi paboTe, OCHOBAaHHOH Ha MOJEIMPOBAHHM, OBUT MCCIIEOBAH CHUHTE3
SHI03APAILHOTO KapOMHa B MNPHCYTCTBUM HHUKENEBOTO KaranuzaTopa Nis BHYTPH JBYCTEHHBIX YIJIEPOJHBIX HAaHOTPYOOK
(5,5)@(10,10) u3 pamuxanos C u CO. B 4acTHOCTH, pe3yabTaThl [MOKa3amk 0Opa30BaHWe [UIMHHOW YIJIEPOJHON ey 3a CUeT
BHenpenust atoMmoB C B MojaenbHyto cucremy Nis@(5,5)@(10,10). OmHako B ciaydae pamukana CO pocT yriepoaHOW Iend
HpeKpalaeTcs 3a CUeT OKUCIICHHs KJlacTepa HHUKEJIsl aTOMaM¥ KHCIIOpoJia Mociie 3apoJIeHus kapOuHoBoit nemnu. [lomydeHHble
pe3yabTaThl CpPaBHUBAJIUCH C HWMEHOIUMHUCA TEOPETUYECKUMH, MOJCIBHBIMHU U JKCICPUMEHTAJIBHBIMU PE3YyJIbTaTaMHU. 9T0
MCCIICIOBAaHUE JaeT IOJIe3HYI0 MH(GOPMALMIO O CHHTE3¢ HOBBIX YIVIEPOJHBIX HAHOCTPYKTYp, OCOOCHHO HAHOYCTPOWCTB Ha
OCHOBE KapOWHa /Il HAHOTEXHOJIOT Uil 3aBTPAIIHETO JHS.

KioueBble cJI0Ba: SHIO03APANbHBIN KapOHH, YriiepojHash HaHOTpyOKa, HUKEJEBBIH KaTalu3aTop, KAaTaJUTUYECKHH CHHTES3,
KUCIOPOIHBII 3 (heKT, MOJIEeKyIspHas IUHAMHUKA.

THE EFFECT OF OXYGEN IN THE CATALYTIC SYNTHESIS OF ENDOHEDRAL CARBYNE
Abstract

In recent years, carbyne, which is one of the new carbon nanostructures, has become the subject of much research in modern
nanotechnology due to its unusual physical properties. Although carbyne has been successfully synthesized by various methods,
the mechanisms of the feedstock-dependent catalytic synthesis of an endohedral carbyne are still not fully understood. In this
simulation-based work, the synthesis of the endohedral carbyne in the presence of a Nis nickel catalyst inside (5,5)@(10,10)
double-walled carbon nanotubes from C and CO radicals was investigated. In particular, the results showed the formation of a
long carbon chain by inserting C atoms into the Nis@(5,5)@(10,10) model system. However, in the case of CO radical, the
carbon chain terminates growing due to the oxidation of the nickel cluster by oxygen atoms after the nucleation of a carbyne
chain. The obtained results were compared with available theoretical, simulation and experimental outcomes. This study provides
useful information on the synthesis of new carbon nanostructures, especially carbyne-based nanodevices for tomorrow's
nanotechnology.

Keywords: endohedral carbyne, carbon nanotube, nickel catalyst, catalytic synthesis, oxygen effect, molecular dynamics.
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Kirish. Uglerodga asoslangan nanomateriallar (karbin, grafen, uglerod nanonaychasi va h.k) zamonaviy
nanotexnologiyaning asosiy obyektlaridan biri hisoblanadi [1]. Xususan, karbin (uglerodning sp! gibridlangan allotropik shakli
[2] polin va kumulin ko‘rinishda bo‘lib, u mos ravishda almashinib keluvchi yakka va uch bog® (..=C-C=C-C=...) yoki
qo‘shbog® (...=C=C=C=...) shaklida bog‘langan C atomlaridan iborat zanjir hisoblanadi[3,4]. U so‘ngi yillarda o‘zining ajoyib
fizik va kimyoviy xususiyatlari[5-8], jumladan, mustahkamligi (ya’ni, u grafen va uglerod nanonaychalariga qaraganda 2
barobar, olmosdan esa qariyb 3 barobar qattiqroq [9]), yuqori issiqlik o‘tkazuvchanligi (80 kW/m'K [10]) tufayli ko‘plab
tadgigotlar mavzusiga aylanmoqda. Karbin, aynigsa, mikroelektronika [11] hamda vodorod saqlash sohalarida (ya’ni, uning
gravimetrik saqlash sig‘imi 8 wt.% dan oshadi [12]) istigbolli nanomaterial sifatida qaralmoqda.

Karbin grafitni lazer bilan changlatish [13,14], grafitni elektr yoyi bilan changlatish[15-17], elektrokimyoviy sintez [18],
sirtda sintez [19,20] va grafendan uglerod atom zanjirlarini olish [21] kabi usullar yordamida sintez gilinishi mumkin. Ammo,
karbin kimyoviy jihatdan o‘ta reaktiv va beqaror [22-24] bo‘lganligi uchun bu usullar ko‘pincha uzun karbin zanjirini sintez
qilish imkonini bermaydi. Ko‘p qavatli uglerod nanonaychasi (KQUNN) ichki qismi uzun karbin sintezi uchun ideal muhit
ekanligi aniglangandan so‘ng, uglerod zanjiri uzunligini oshirish bo‘yicha tadqiqotlarda sezilarli o‘sish kuzatildi [25-27].
Xususan, Zao va uning hamkasblari KQUNN da 100 ta [15], Shi va boshqalar esa ikki gavatli uglerod nanonaychasi (IQUNN)da
rekord darajadagi uzun 6000 uglerod atomlaridan iborat uglerod zanjiri o‘stirishganini ma’lum qilishdi [24]. Endoedral karbin
sintezida uglerodli birikmalar va katalizatorning roli ham muhim [28,29]. Xususan, bu parametrlar uning o‘sish mexanizmiga va
fizikaviy xususiyatlariga ta’sir qilishi mumkin [30]. Endoedral karbinning katalitik sintezi bo‘yicha izchil tadqiqotlar olib
borilayotgan bo‘lsa-da [31-34], uglerodning kislorodli birikmalari (CxOz) yordamida karbinning Katalitik sintezi mexanizmlari
shuningdek, kislorodning karbin o‘sishidagi xususiy roli bo‘yicha savollar ochigligicha turibdi. Shu sababli, biz bu ishda,
endoedral karbinning IQUNNda nikel katalizatori hamda uglerod (C) atomi va uglerod oksidi (CO) radikallari ishtirokidagi
sintez jarayonlarini molekulyar dinamika (MD) usuli orgali tadqiq etdik.

Modellashtirish usuli va tafsilotlari. Tadgigotda jarayonlarni modellashtirish reaktiv molekulyar dinamika (MD) ga
asoslangan LAMMPS dasturiy to‘plam [35] orqgali amalga oshirildi. Atomlarning o‘zaro ta’sirini ifodalash uchun ReaxFF
potensialining [36] Zou va boshqalar[37] tomonidan ishlab chigilgan parametrlaridan foydalanildi. Tanlangan
Nis@(5,5)@(10,10) tizimdagi IQUNNning (1-rasm) ichki va tashqi diametrlari mos ravishda 0.68 va 1.37 nm bo‘lib, bu
giymatlar eksperimental tadgiqotlarda xabar gilingan IQUNN ning ichki va tashqi devor diametrlari (ya’ni, ichki nanonaycha
diametri 0.63 nm dan 0.79 nm gacha va tashqgi nanonaycha diametri 1.3 nm dan 1.6 nm gacha) bilan mos keladi [38].
Modellashtirish fazosining o‘lchamlari 10.0x10.0x2.7 nm® sifatida tanlandi. Eksperimentlarda olinadigan juda uzun
nanonaychaga taglid gilish magsadida, model nanonaycha uzunligi (z o‘qi yo‘nalishi) bo‘yicha davriy chegara shartlari
go‘llanilgan. IQUNN ichiga 5 ta Ni atomidan iborat nanoklaster (Nis) katalizator sifatida Kiritildi.

a b

0.68 nm
1.37 nm

1-rasm. Nis@(5,5)@(10,10) model tizimining (a) yondan va (b) tepadan ko ‘rinishi. Rasmda IQUNNdagi uglerod atomlari
ko ‘rsatilmay, nanonaychaning tashqi va ichki devorlari mos ravishda ochroq va to ‘qroq rangli bog ‘lar sifatida, shuningdek, Ni
atomlari yashil rangda tasvirlangan.

Dastlab, termodinamik tizim energiyasi keskin tushish va birlashgan gradient usullarini navbatma-navbat qo‘llash orgali
minimallashtirildi. Keyin, Berendsen termo/barostatida [39] NpT ansamblda 1 K/ps tezlik bilan 1700 K haroratgacha gizdirilib,
NVT ansamblda Bussi termostati [40] orqali termodinamik muvozanatda ushlab turildi. So‘ngra, tanlangan C va CO birikmalar
IQUNN ichiga 250 ps interval bilan kiritilib, kiritilgan gazlarning tezliklari yo‘nalishi tasodifiy va moduli 1700 K haroratdagi
o‘rtacha kvadratik tezligiga mos holda tanlandi. C va CO gazlari uchun zarba ogimi 0.687 nm2ns* (ya’ni, vaqt birligida birlik
yuzaga uriluvchi atomlar soni) bo‘lib, gaz bosimlari[41] mos ravishda 37.6 va 56.8 kPa ga teng ekanligi aniqlandi. Jarayonni
modellashtirish davomida IQUNN ichidagi gaz muhitidagi molekulalar bosimini muvozanatda saglab turish magsadida
desorbsiyalangan O2 molekulalar har 106 MD qadamida (ya’ni, 0.25 ns da) termodinamik tizimdan chiqarib turildi [42]. MD
modellashtirishlarda vaqt gadami 0.25 fs sifatida tanlanib, jarayonlar davomiyligi 4.5 ns tashkil etdi. Olingan natijalarni
o‘rtachalash magsadida har bir holat 10 martadan takrorlandi.

Natijalar va ularning tahlili. 2-rasmda Ni katalizatori ishtirokidagi endohedral karbinning C (a) va CO (b) radikallari
yordamida sintez jarayoni nukleatsiya (I, II, III) va o‘sish (IV, V) bosqichlariga bo‘lingan holda keltirilgan. C holati uchun
natijalar shuni ko‘rsatdiki, IQUNN ichiga kiritilgan C atomi, dastlab, nikel klasteri ustiga adsorbsiyalanadi (Eags=0.29 eV). C
atomining elektromanfiyligi (yc=2.55) Ni atomining elektromanfiyligi (yni=1.91) dan katta ekanligi IQUNN ichki devori C
atomlari xususiy zaryadining manfiy (6=-1.49e), endoedral Ni atomlari xususiy zaryadining esa musbat (6=+1.63€) bo‘lishiga
sabab bo‘ladi. IQUNN ichiga kiritilgan C atomi musbat Ni atomlari ta’sirida induksiyalanib, manfiy xususiy zaryad (6=-0.14e)
hosil giladi (2a-rasm, I) va natijada elektrostatik kuchlar ta’siri tufayli nikel klasteriga bog‘lanadi (2a-rasm, Il). So‘ngra, bu
endoedral C atomi Ni klasteri sirtida diffuziyalanib (ya’ni, Edgit= 0.4 eV [43] energiya to‘sig‘idan o‘tib), IQUNN ichiga kiritilgan
va Ni sirtiga adsorbsiyalangan boshga C atomi bilan birikishi (Evog= 0.1 €V [30]) natijasida IQUNN ichida ilk karbinsimon
struktura (ya’ni, uglerod dimeri) hosil bo‘ladi (2a-rasm, I11). Bu hodisaga uglerod zanjiri (karbin) ning nukleatsiya jarayoni deb
ataladi. Nukleatsiya jarayonidan so‘ng, o‘sish bosqichi boshlanib, Ni atomlaridan iborat klaster shakllanayotgan zanjirning ikKi
uchiga tagsimlanadi hamda butun o‘sish bosqichi davomida zanjirning ikki chetiga bog‘langan holda turadi (2a-rasm, 1V-V).
Hisoblashlar Ni atomi karbin zanjirining o‘rta qismidan chetki qismiga o‘tganda termodinamik tizim energiyasi 1.3 eV ga
kamayganligini, shuningdek, Ni atomlarining zanjirning ikki chetida turishi butun zanjir bo‘ylab tagsimlanishiga qaraganda
energetik jihatdan barqaror bo‘lishini ko‘rsatdi. Bu holatni zanjir chetlaridagi uglerod atomlarining valent elektronlari mavjudligi
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orgali tushuntirish mumkin. Xususan, karbinda C atomlari ikki tomonidan yakka va uchbog® yoki qo‘shbog* shaklida bog‘lanishi
zanjirning o‘rta qismidagi C atomlari bilan Ni atomi orasidagi kimyoviy bog‘ hosil bo‘lishining oldini oladi. Natijada, Ni atomi
karbin zanjiri bo‘ylab nisbatan oson harakatlanib (ya’ni, Edit~ 0.1 €V energiya to‘sig‘idan o‘tib) karbinning chetki C atomlari
bilan birikadi yoki chetki C atomlariga birikkan Ni atomlariga bog‘lanadi.

nukleatsiya bosqichi o*sish bosaichi

>
%
L 4
&%
&~
@

2-rasm. IQUNN ichidagi Ni katalizatori ishtirokidagi endohedral karbinning C (a) va CO radikal (b) yordamidagi sintez
Jjarayoni bosqichlari. Bu yerda Ni, C va O atomlari mos ravishda yashil, qizil va ko 'k ranglarda tasvirlangan. IQUNNdagi
uglerod atomlari ko ‘rsatilmagan. Shtrix chizig bilan ajratilgan gismda ayni strukturada xususiy zaryadlarning tagsimlanishi
ham ko ‘rsatilgan.

Shuningdek, Ni atomlarining zanjir ikki chetida turishi uglerod zanjirining nanonaycha ichki devori bilan o‘zaro
ta’sirlashishi natijasida IQUNN ichki devorida nugson hosil gilishini[17] oldini olib, katalizator sifatida uzun uglerod zanjirlari
hosil bo‘lishi uchun yangi uglerod atomlarining zanjirga tezroq qo‘shilishiga yordam beradi[30]. Hisoblashlar shuni ko ‘rsatdiKki,
karbin zanjiri uzunligi bitta uglerod atomiga ortganda karbin zanjiri energiyasi -7.05 eV ga kamayib, ushbu giymat kvant-
mexanik hisoblash natijalariga (-5,77 eV dan -7.67 €V gacha) mos keladi[9,13,44].

IQUNN ichiga kiritilgan CO radikali C atomlariga o‘xshab, dastlab, nikel klasteri sirtiga Ea=1.2 eV energiya bilan
adsorbsiyalanadi (2b-rasm, 11) va bu adsorbsiya energiyasining qiymati experimentda olingan qiymat (ya’ni, Ea=1.1 eV[45]) ga
juda yaqin. Modellashtirish natijalari shuni ko‘rsatdiki, IQUNNga kiritilgan radikal Kkatalizatorga Kislorodli tomoni bilan
bog‘lanadi. Buning sababini atomlarning xususiy zaryadlari orgali tushuntirish mumkin. Xususan, C ning elektromanfiyligi
(xc=2.55) Ni ning elektromanfiyligidan (yni=1.91) kattaligi IQUNN ning ichki devoridagi C atomlari xususiy zaryadining manfiy
(0=-2.03e), katalizator sifatida kiritilgan Ni atomlarining xususiy zaryadining musbat (3=+2.28e) bo‘lishiga sabab bo‘ladi.
Boshga tomondan, O ning elektromanfiyligi (30=3.44) C ning elektromanfiyligidan (xc=2.55) kattaligi CO radikalida C
atomining xususiy zaryadi musbat (8=+0.15e), O atominiki esa manfiy (=-0.40e) bo‘lishiga sabab bo‘ladi (2b-rasm, I). Natijada,
musbat Ni atomlari bilan manfiy O atomlari o‘zaro elektrostatik kuchlari tufayli CO radikal katalizatorga o‘zining kislorodli
tomoni bilan bog‘lanadi. So‘ngra, katalizator sirtida diffuziyalangan (ya’ni, Edir= 0.2 eV energiya to‘sig‘idan o‘tib) CO radikalda
C-O bog‘lar Ni atomlari ta’sirida uziladi (Edgis= 2.5 eV). Xususan, nikel katalizatori C-O bog‘larning katalizatorsiz
dissotsiyalanish energiya to‘sig‘ini (Edis= 9.04 €V) taxminan 3.6 martaga kamaytiradi. CO ning parchalanishidan hosil bo‘lgan C
atomi o‘zidan avvalgi dissotsiyalangan C atomiga bog‘lanib (Ewogr = 0.1 eV ), uglerod dimerini hosil giladi (2b-rasm, IIl). Bu
jarayon CO holat uchun karbin o‘sishining nukleatsiya bosqichini tashkil etadi. Oz navbatida, O atomlari o‘zaro birikib (Ebog:=
5.4 eV) O2 molekulasi sifatida nanoklaster sirtini tark etadi yoki Ni-Ni bog‘ning uzilishi (Edis= 2.4 eV) natijasida kuchli Ni-O
bog‘ni (Evog= 3.9 €V) hosil qgiladi. Nukleatsiyadan keyingi o‘sish bosqgichida (2b-rasm, 1V-V), Ni-Ni bog‘larning bosqichma-
bosgich uzilishi va Ni-O bog‘larning hosil bo‘lishi natijasida nanokatalizator jadal oksidlanib, hosil bo‘layotgan NixOy
nanoklasterining energiyasi muttasil kamayib boradi (3-rasm).

AG, eV
Ny

o 20 40 60 80 100
No/Ny,, %

3-rasm. Nanokatalizator molyar Gibbs erkin energiyasining (gizil) va potensial energiyasining (gora) uning oksidlanganlik
darajasiga bog ‘ligligi.

Xususan, klasterning oksidlanish darajasi 20, 40, 60, 80 va 100% bo‘lganida klasterning oksidlanmagan (0%) holatiga
nisbatan tizim potensial energiyasi o‘zgarishi mos ravishda -6.2, -11.6, -19.3, -23.3 va -32.2 eV ga, molyar Gibbs erkin
energiyasining o‘zgarishi esa mos ravishda -0.8, -1.3, -1.9, -2.0 va -2.2 eV ga teng bo‘ladi. Umuman olganda, katalizator to‘la
oksidlangandan keyingi tizim energiyasi va molyar Gibbs erkin energiyalari mos ravishda dastlabki holatdagi energiyalariga
nisbatan 33 eV va 2.2 eV ga kamayadi (3-rasm). Energiyalarda bu o‘zgarishlar mos ravishda shunga dalolat giladiki, katalizator
oksidlanishga moyil va u oksidlansa avvalgi holatiga nisbatan barqaror bo‘ladi. Nanokatalizatorlarning oksidlanishi, oz
navbatida, ularning katalitik xususiyatini yo‘qotishiga yoki katalizatorning zaharlanishiga olib kelishi ham mumkin. Aktiv
markazlar nazariyasiga muvofiq[46], katalizator zaharlanishi jarayonida zahar (ya’ni, kislorod) katalizatordagi aktiv markazlarga
mustahkam adsorbsiyalanib, ularni qoplab qo‘yadi. Zaharning katalizator bilan mustahkam kimyoviy bog‘lar hosil qilishi tufayli
reogentlar (CO) zaharni siqib chiqarib aktiv markazlarga o‘tishi juda qiyinlashadi. Natijada, katalizator o‘zining katalitik
xususiyatini yo‘qotadi va CO molekulalar parchalanmay gaz muhitida qolib ketishiga sabab bo‘ladi. Bu esa, o‘z navbatida,
uglerodlar ta’minotining uzilishiga va karbinnng o‘sishdan to‘xtashiga olib keladi.

Xulosa. Ushbu ishda endoedral karbinning IQUNNGda nikel katalizatori hamda uglerod (C) atomi va uglerod oksidi (CO)
radikallari ishtirokidagi sintez jarayonlarini MD usuli orqali tadqiq etildi. Olingan natijalar shuni ko‘rsatdiki, Ni nanokatalizatori
IQUNN ichiga uglerod atomlari (C) kiritilganda uzun karbin zanjiri hosil bo‘lishiga yordam bersada, IQUNN ichiga CO radikal
kiritilganda kislorod ta’sirida oksidlanib, o‘zining katalitik xususiyatini yo‘qotadi. Natijada, bu holda fagat karbin nukleatsiyasi
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ko‘zga tashlanib, keyingi kiritilgan radikallar parchalanmasdan gaz fazasida qolib ketadi hamda karbin zanjiri o‘sishdan
toxtaydi. Ushbu tadgiqot yangi uglerod strukturalari, xususan, karbin sintezi mexanizmlarini yaxshiroq tushunish uchun yordam
beradi.

Minnatdorchilik. Ushbu tadgiqot ishi O‘zbekiston Respublikasi Innovatsion rivojlanish vazirligi tomonidan

moliyalashtirilgan F-FA-2021-512 fundamental loyiha doirasida amalga oshirildi. Modellashtirish ishlari O‘zR FA Ion-plazma va
lazer texnologiyalari institutidagi NanoSim guruhi tomonidan tashkil etilgan FISTUz superkompyuterlar klasteri yordamida
bajarildi.
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