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Annotatsiya: Maqolada MD usuli yordamida kam energiyaga ega kichik neytral mis metall
klasterlarining geometrik tuzilmalarini modellashtirish natijalari keltirilgan. Atomlararo o‘zaro ta’sir
jarayonlarini hisoblash uchun EAM (Embedded-atom method) potentsialidan foydalanildi. Cun (n =
2-60) Kklasterlarining kompyuter modellari yaratildi. Cun (n = 2-60) klasterlarining geometrik
shakllari o‘rganildi va strukturaviy parametrlar (Cu-Cu bog‘lanish masofasi) hisoblab chigildi. MD
tajribasida olingan natijalar haqiqiy tajribalarda olingan natijalar bilan solishtirildi.

Kalit so‘zlar: Kompyuter eksperimenti, molekulyar dinamika usuli, klaster, kam atomli klasterlar,

past energiyali Klasterlar.

Kirish. Klasterlar kristallardan ancha farq
giladigan geometrik, termodinamik va elektron kabi
fizikaviy va Kkimyoviy xossalarga ega nano
o‘lchamdagi agregatlar hisoblanadi. Klasterlarning
geometrik xossalarini o‘rganish hozirgi vaqgtdagi
nazariy va eksperimental tadgiqotlarning asosiy
yo‘nalishlari hisoblanadi [2].

Shu kunga gadar bir gancha olimlar mis
Klasterlarining geometrik xususiyatlarini o°rganish

bo‘yicha juda ko‘p nazariy va eksperimental
tadgigotlar  o‘tkazishgan. Masalan,  Empirik
potentsialdan ~ foydalangan  holda  molekulyar

dinamikani simulyatsiya gilish orgali 45 atomgacha
bo‘lgan mis klasterlarining geometrik tuzilmalari,
barqaror tuzilmalari va sehrli o‘lchamlari o‘rganildi.
Shu bilan birga klasterlarning atom tuzulishlari va
sehrli o‘lchamlari o‘rtasidagi bog‘ligliklar o‘rganildi.
Mis klasteri uchun 26 va 13 sonlarini (Cuzs va Cuis)

sehrli o‘Icham sifatida qabul qilish mumkin ekanligi[1]
da nomlari keltirilgan mualliflar tomonodan aytilgan
va 26 atomgacha bo‘lgan turli o‘lchamdagi kam atomli
va past energiyali mis Klasterlarining geometrik
tuzilmalari keltirilgan. Cun (n < 24) bo‘lgan ushbu
klasterlar uchun bog‘lanish energiyalari, nisbiy
bargarorlik va HOMO-LUMO bo‘shliq energiyalari
molekulyar dinamika sxemasi yordamida o‘rganilgan.
Cu klasterlarining nisbiy bargarorligini aniglash uchun
elektron effektlar, elektron qobiqlarni to‘ldirish va
HOMOdagi elektron juftlik geometrik effektdan ustun

ekanligi aniglangan. Metall tizimlardagi o‘zaro
ta‘sirlarni  modellashtirish ~ uchun  mustahkam
bog‘langan  molekulyar  dinamika  sxemasidan

foydalanish mumkin ekanligi isbotlangan [2]. Tarkibi
o‘n atomgacha bo‘lgan kichik mis klasterlarining
geometrik tuzilishlari, elektron yagqinliklari, ionlanish
potentsiallari, bog‘lanish energiyalari va ajratish
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energiyalari Perdew va Vangning almashinuv
korrelyatsiyasi  funksiyasidan foydalangan holda
zichlik funktsional hisoblari bilan o‘rganilgan [3].
Atomlar soni beshtagacha bo‘lgan mis klasterlarning
geometrik tuzilishlari, atomlarning bog‘ uzunliklari va
bog‘lanish energiyalari zichlik funktsional hisob-
kitoblar orqali o‘rganilgan. Cus va Cus klasterlarida
Jahn-Teller effekti batafsil ko‘rib chiqilgan. Olingan
natijalar tajriba ma’lumotlari va boshqa nazariy
tadgigot natijalari bilan mos kelishi isbotlangan [4].
Atomlar soni sakkiztagacha bo‘lgan mis klasterlarning
geometrik  tuzilishlari, barqarorligi, bog‘lanish
uzunligi, bog‘lanish energiyasi, ionlanish potentsiali,
elektron yagqinligi, kimyoviy potentsial, kimyoviy
gattiglik va elektrofillik indeksi Duglas-Kroll-Hess
(DKH) yaqginlashuvi orqali o‘rganilgan. Olingan
natijalar tajriba ma’lumotlari bilan mos kelishi
isbotlangan [5]. Zichlik funktsional nazariyasini
qo‘llagan holda Cus klasterining ba’zi izomer
tuzilmalari, chastotalari, bog‘lanish energiyasi va bog*
uzunliklari aniglangan. Olingan natijalar eksperimental
tadgiqotlar orgali olingan natijalarga mos kelishi
aytilgan [6].

Ushbu tadgiqot ishida mis Klasterlari tanlab
olinishiga sabab, mis klasterlari ustida ko‘plab haqiqiy
tajribalar o‘tkazilgan va bu tajriba natijalarini
kompyuter eksperimenti orqgali olingan natijalar bilan
solishtirish mumkin. Shu bilan birga ushbu magolada
molekulyar dinamika (MD) usuli orgali kam atomli
mis metall klasterlarining geometrik xususiyatlari
kompyuter eksperimenti yordamida tahlil gilingan.

Nazariy tadgigot metodologiyasi. Hozirgi
vaqtda nanoklasterlarning xatti-harakatlarini
modellashtirish jarayonini o‘rganish uchun ko‘plab
usullar ishlab chigilgan. Molekulyar dinamika usuli
materialshunoslikdagi barcha jarayonlarni nazariy
o‘rganishda keng tarqalgan usullardan biridir. Uning
asosly g‘oyasi zarrachalardan tashkil topgan
sistemaning vaqt bo‘yicha shakllanishini
(evolyutsiyasini) tasvirlashdan iboratdir. Shu bilan
birga hozirgi vaqtda fizik  jarayonlarni
modellashtirishda ham molekulyar dinamika usulidan
keng foydalanilmogda. Buning asosiy sababi shundaki,
yugorida takidlaganimizdek bu usul real vaqt

davomida simulyatsiyalarga to‘liq javob beradi.
Shuning uchun biz MD usuli atomistik modellashtirish
uchun etarli natijalar beradi deb hisoblaymiz.

Odatda MD tizimning adiabatik va
izotermik holatlariga garab go‘llaniladi. Tizimning
adiabatik holati klassik mexanikaga ko‘prog mos
keladi va simulyatsiya qgilingan tizimning umumiy
energiyasi o‘zgarmasligi natijasidir. Birogq, bu versiya
kamdan-kam qo‘llaniladi, chunki u energiya sarfini
hisobga olmaydi, bu odatda hagiqiy tizimlarning
shakllanishiga mos kelmaydi. Sistemaning izotermik
xolati MDda mexanik algoritm yoki maxsus algoritm
(ma’lum haroratni saqlaydigan termostat) bilan
to‘ldiriladi. Birinchidan, bunday algoritm o°zining
asosiy vazifasini bajarishi kerak. Ikkinchidan, u
tizimning fazaviy traektoriyasiga sezilarli aralashuvga
ta’sir qilmasligi kerak, ya’ni Nyutonning ikkinchi
gonunining tenglamalar tizimi tomonidan belgilangan
evolyutsiya stsenariysini buzmaslik kerak.

dvy;
Ay = d;l = m NSz Frij + Zifui)
dvy; _
ay; =2 = m N (ZixFyij + Lifyi)
©)
dv,;
Az = d_tZL =M (SieFyij + Zif2i)

bu yerda axi , ayi , azi lar i- atomining tezlanish
vektorining komponentlari, v,; , vy; va v, — tezlik
vektor komponentlari, t — vaqgt, m — atom massasi, Fxij
, Fyij va Fij — komponentlar, i atomiga ta’sir qiluvchi
ichki kuchlar, fxi, fyi va fzi - erkin nanozarra uchun
nolga teng bo‘lgan tashqi kuchlarning komponentlari
[3].

Bunday algoritmlar yordamida olingan
natijalarning aniglik darajasi juda yuqori. Boshga
tomondan, dasturiy ta’minot ancha murakkab va ko‘p
sonli giymatlarni saglash uchun juda ko‘p xotirani
talab giladi. Yugoridagi munosabatlarga asoslanib, biz
hisob ishlarimizda Verlet algoritmini [4] go‘lladik:

7(t + At) = 27(t) — 7(t — At) + d(t) (At)?,
Lo\ Tt +At) —7(t — At)
v(0) = 20t
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Simulyatsiya jarayoni. Metall tizimlarni
modellashtirishda EAM (Embedded atom method)
potentsialidan foydalaniladi [7].

Mis klasterlarining geometrik parametrlarini
molekulyar dinamika usulida [8,9] hisoblash uchun
“Sandia National Laboratories” tomonidan ishlab
chigilgan “LAMMPS” [11] dasturiy majmuasidan
foydalanildi. Klasterlardagi atomlarning o‘zaro ta’siri
jarayonlarini hisoblash uchun EAM (Embedded atom
method) potensialidan foydalanilgan. Klasterlarning
geometrik tuzilmalarini vizuallashtirish uchun Jmol
[12] dasturidan foydalanilgan.

Har bir simulyatsiyada, dastlabki
konfiguratsiya yaratilgandan so‘ng, klasterning bog’
uzunliklari har 10000 gadamda minimallashtirildi.
Simulyatsiya bosqgichlari izotermik-izobarik (NPT)
sharoitlarda bajarildi va davriy chegara shartlari
to‘rtburchak  simulyatsiya  blokining barcha
yo‘nalishlariga qo‘llanildi. Molekular dinamikani
simulyatsiya gilish jarayonini 0,0001 ps vaqt gadami
bilan bajarildi (Verlet algoritmi Nyutonning harakat
tenglamalarini  0,0001 ps vaqt qadami bilan
integrallash uchun ishlatilgan.). Simulyatsiya jarayoni
1000 ps davom etdi va bosim Berendsen barostati
yordamida 1 barda ushlab turildi. Berendsen termostati
yordamida erish harorati va erituvchi harorati mustaqil
ravishda o‘rnatilganda, harorat 1 ps uchun 300 K da
saglanadi.

Tadgigot natijalari va muhokamalar. 1-
rasmda kam atomli neytral kichik mis klasterlarining
geometrik  tuzilmalari  keltirilgan.  Rasmlardagi
sharchalar mis atomlarini va sharlar orasidagi chiziglar
atomlar orasidagi o‘zaro bog‘lanishni ifodalaydi.

n= n=4 n=5

S A
+ &
:

B

~n=11

1-rasm.
ba’zi neytral kichik mis klasterlarining geometrik
tuzilmalari.

Cu klasteri ikki nugtani birlashtiruvchi kesma
shakliga ega. Cus klasteri teng tomonli uchburchak
shakliga ega. Cus klasteri muntazam tetraedr shakliga
ega. Cus Klasteri beshta atomdan iborat. Klasterning
uchta atomi bir tekislikda joylashgan teng tomonli
uchburchakni hosil giladi, golgan ikkita atomi esa
ushbu uchburchak markazidan yuqorida va pastda
simmetrik tarzda joylashgan. Cue Kklasteri oltita
atomdan iborat oktaedr shklga ega, ya’ni klasterning
to‘rtta atomi bir tekislikda joylashgan to‘rtburchakni
hosil giladi, qolgan ikkita atomi esa ushbu to‘rtburchak
markazidan yuqorida va pastda simmetrik tarzda
joylashgan bo‘ladi. Cuz klasteri ettita atomdan iborat
bo‘lib, klasterning beshta atomi bir tekislikda oddiy
beshburchak hosil giladi, golgan ikkita atomi esa ushbu
beshburchak markazidan yugorida va pastda simmetrik
tarzda joylashgan. Cug klasteri bir tekislikda to‘rt

9

https://al-fargoniy.uz/



Muhammad al-Xorazmiy nomidagi TATU "Descendants of Al-Farghani" electronic scientific DIeKTPOHHBIN Hay4YHBIH KypHAT "TTOTOMKH AJTb-

¢ iliali “Al- ‘oni journal of Fergana branch of TATU named after @aprann’" Oepraxckoro Grmana TATY nvenn
Farg ona Tiall “ALFarg oy aviodlart Muhammad al-Khorazmi. ISSN 2181-4252 Myxawniaza ari-Xopasw ISSN 21814252
ot |J Son: 4 | 2024.yii Vol: 1| Iss: 4 | 2024 year Tou: 1| Bsmycx: 4| 2024 rox
atomdan tashkil topgan oddiy parallelogram va bitta | Cuy 2.39 2.41 2.39
atom parallelogramning markazidan yugorida, golgan 2.39 2.63 2.42
uchta atom esa parallelogramning markazidan pastda 2.45 2.39

joylashgan  holatda bo‘ladi. Cuiz va Cuss
Klasterlarining shakli sharsimon shaklga juda yagin.

.. .. Cus 235 247 241 241 242
Cu, Kklasterining bog‘ wuzunligi (Cu-Cu 238 307 261 241 312
bog‘lanish masofasi) 2,61A ga teng. Cus klasterining 239 238 259 242 2139
bog* uzunliklari 2,6A ga teng. Cuas klasterida 2,6A. Cus 235 247 2.39 239 242
klasterida 2,6A va 2,61A. Cus klasterida 2,6A va
2,61A. Cuy klasterida bu masofalar 2,59A, 2,62A va
2,64A. Cus klasterida 2,43A + 2,96A. Cug klasterida | Cus 244 240 244 242 241
2,29A + 3,04A. Cuyo klasterida 2,56A + 2,65A. Cuuy 241 237 2.59 242 241
klasterida bu masofalar 2,53A + 2,67 A ni tashkil giladi. ;jg 32; 2.41 ;j; éﬂ
Cui klasterida 2,5A + 2,68A. ' ' ' '
1-Jadval. O‘n atomgacha bo‘lgan neytral | Cyy, 233 2.39
kichik mis klasterlarining strukturaviy 2.42 2.44
parametrlarining giyosiy jadvali (Cu-Cu bog‘lanish 2.45 2.46

masofasi) (qiymatlar A da).
2-rasmda klasterning Kattaligiga (ulardagi

Structura parametrlari atomlar  soniga) qarab o‘rtacha  bog‘lanish
Cluster [8]- [9]- Bizning energiyasining (klasterning atomiga) atomlar soniga
Adabiyot Adabiyot  natijalarimiz bog‘liglik grafigi keltirilgan. Grafik shuni ko‘rsatadiki,
bo’yicha bo’yicha klaster qgancha katta bo‘lsa, undagi atomlarning
Cus 991 216 o‘ttacha bog‘lanish energiyasini qiymati shuncha katta
bo‘ladi.
Cus 2.30 2.25 2.28 g 38
2.24 2.28 2 361
2.24 2.28 w34
o 3,2
f 3,04 MwCu
Cus 235 2.23 2.35 g 281 ettt
2.32 2.22 2.35 o 267 NS
g= o
2.24 2.35 g! A G
W22 )
e 1 [ ]
o 201 /
5 1]
Cus 2.30 2.23 2.36 g§ 71
2.42 2.38 2.42 3 S —
0 10 20 30 40 50 60
Atomlar soni
Cus 2.36 2.4 2.36 ] N
547 539 5 38 _2-ra}sr_n. Klaster o r_tacha bog Ian_|Sh
2.42 2.41 2.41 energiyasining klasterdagi atomlar soniga
2.28 2.57 bog‘||q||g|
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Xulosa. Molekulyar dinamika (MD) usulida 5. Francisco E. Jorge, Igor B. Ferreira, Danilo D.
EAM potensialidan foydalangan holda neytral kichik Soprani and Thieberson Gomes. Estimating the
mis klasterlarining geometrik xususiyatlari o‘rganildi. Impact of an All-Electron Basis Set and Scalar
Kompyuterda modellashtirish orgali kam atomli mis Relativistic Effects on the Structure, Stability,
klasterlarning bargaror tuzilmalari va and Reactivity of Small Copper Clusters.
konfiguratsiyalari o‘rnatildi, hamda mis klasterlaridagi https://doi.org/10.5935/0103-5053.20150261
bog‘lanish energiyasining atomlar soniga bog‘ligligi 6. Gong Heng-Feng, Li Gong-Ping and Jia Yan-
aniqlandi. Klasterlar atomlari orasidagi bog" Hui. Isomers of the Cus cluster: a density
uzunliklari aniglandi. Ba’zi kam atomli mis function theory study.
Klasterlarining (Cun, n=2, 3,4, 5,6, 7,8, 9, 10, 11, 12, https://doi.org/10.1088/1674-1056/20/3/033105
13, 14, 15, 16, 17, 52, 54, 55, 60) vizual tasvirlari 7. Murray S. Daw., Baskes M.1I. (1984). Embedded-
olindi. 1-rasmdan ko‘rinib turibdiki, tarkibi 13 va 55 atom method: Derivation and application to
atomdan tashkil topgan mis klasterlarining (Cuiz va impurities, surfaces, and other defects in metals.
Cuss) shakli sharsimon shaklga juda yaqin. Metallar J. Phy. Rev., Vol 29, No 12, 6443-6453.
uchun sehrli songa ega bo‘lgan barqaror klasterlar 8. Bogatikov E.V., Bityutskaya L.A., Shebanov
mavjud [10]. Cuiz va Cuss Kklasterlarining sferik AN. (2013). Modelirovanie nanoklasterov
shaklga juda yaqinligi ham ana shu “sehrli son” bilan metodom molekulyarnoy dinamiki. lzdatelsko-
bog‘lig. Juft sondagi atomlarga ega bo‘lgan mis poligraficheskiy tsentr Voronejskogo
klasterlari toq sondagi atomlarga ega mis klasterlariga gosudarstvennogo universiteta, S.10-24.
garaganda  barqgarorligi  aniglandi.  Kompyuter 9. Michael P. Allen. (2004). Introduction to
eksperimenti orgali olingan natijalar eksperimental va Molecular Dynamics Simulation. Computational
boshga nazariy tadgigotchilar tomonidan olingan Soft Matter, John von Neumann Institute for
natijalar bilan taggoslandi va natijalar bir biriga mos Computing, NIC series Vol. 23, pp. 1-28.
ekanligi aniglandi. 10. Kuzmin, V.1., Tytik, D.L., Belashchenko, D.K. et
Ushbu tadgiqot ishi Toshkent axborot al. Structure of silver clusters with magic
texnologiyalari  universiteti  Farg‘ona filialining numbers of atoms by data of molecular
“Murakkab jarayonlarni modellashtirish” ilmiy- dynamics. Colloid J 70, 284—-296 (2008).
tadgiqot laboratoriyasida amalga oshirildi. 11. https://docs.lammps.org/Manual.html
12. https:// chemapps.stolaf.edu/jmol/docs/
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