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биотехнологии (KRIBB), (Дэчон, Корея), H = 34

БЕРСИМБАЕВ Рахметкажи  Искендирович, доктор биологических наук, профессор, академик НАН РК, 
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  АБИЕВ Руфат,  доктор технических наук (биохимия), профессор, заведующий кафедрой «Оптимизация 
химической и биотехнологической аппаратуры», Санкт-Петербургский государственный технологический институт 
(Санкт-Петербург, Россия), H = 14 

ЛОКШИН  Вячеслав Нотанович, доктор медицинских наук, профессор, академик НАН РК, директор 
Международного клинического центра репродуктологии «PERSONA» (Алматы, Казахстан),  H = 8

СЕМЕНОВ Владимир Григорьевич,  доктор биологических наук, профессор, заслуженный деятель науки 
Чувашской Республики, заведующий кафедрой морфологии, акушерства и терапии,  Федеральное государственное 
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(Чебоксары, Чувашская Республика, Россия),  H = 23

 ФАРУК Асана Дар, профессор Колледжа восточной медицины Хамдарда аль-Маджида, факультет восточной 
медицины Университета Хамдарда (Карачи, Пакистан), H = 21  

ЩЕПЕТКИН Игорь Александрович,  доктор медицинских наук, профессор Университета штата Монтана 
(США),  H = 27

КАЛАНДРА  Пьетро,  доктор философии (Ph.D, физика), профессор Института по изучению нанострукту
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Abstract. Modern science of solid-state physics is increasingly engaged in the 
research of nanomaterials and the development of nanotechnologies. Today, all kinds 
of theoretical methods and research technologies are intensively used to explain the 
meaning of experimental results dependent on the study of the properties of defects in 
solids. Improvement in this area is likely due to improvements in computer technology 
and the development of modern quantum chemical pack-ages. This work presents the 
results of computer simulation of the density of states and total energy of NaX (X = F, 
Cl) nanoobjects within the framework of density functional theory (DFT). By studying 
the influence of structural defects and comparing them with macroscopic objects, 
nanosized NaX crystals with the structure of an ideal cubic crystal, a cubic crystal 
with point defects, changes in energy levels in the state density spectra of individual 
samples are observed. The obtained results of experiments on modeling NaX in various 
cluster compounds make it possible to classify these objects as quantum dots and further 
continue studies of alkali halide crystals in nanosized structures.

Key words: nanocrystals NaF and NaCl, density of state, total energy, specific 
energy, quantum dots.
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Аннотация. Қазіргі таңда  қатты дене физикасы ғылымы наноматериалдарды 
зерттеу және нанотехнологияларды дамытуға баса назар қойып дамып келеді. 
Бүгінде теориялық әдістер мен зерттеу технологияларының барлық түрлері 
қатты денелердегі ақаулардың қасиеттерін зерттеуге байланысты эксперименттік 
нәтижелердің мағынасын түсіндіру үшін қарқынды қолданылады. Бұл саланың 
жақсаруы компьютерлік технологияның жетілдірілуіне және заманауи кванттық-
химиялық пакеттердің дамуына байланысты болуы мүмкін. Бұл жұмыс 
NaX (X = F, Cl) нанобъектілерінің күй тығыздығы мен толық энергиясын 
компьютерлік модельдеу нәтижелерін тығыздықтың функционалдық теориясы 
(ТФТ) шеңберінде ұсынады. Құрылымдық ақаулардың әсерін зерттей отырып 
және оларды макроскопиялық объектілермен, идеал кубтық кристалының 
құрылымы бар наноөлшемді NaX кристалдарымен, нүктелік ақаулары бар кубтық 
кристалмен салыстыра отырып, жеке үлгілердің күй тығыздығы спектрлеріндегі 
энергия деңгейлерінің өзгеруі байқалды. Әртүрлі кластерлік қосылыстардағы 
nax модельдеу эксперименттерінің нәтижелері бұл нысандарды кванттық 
нүктелер ретінде жіктеуге және наноөлшемді құрылымдардағы сілтілі галоидты 
кристалдарды зерттеуді жалғастыруға мүмкіндік береді.

Түйін сөздері: NaF және NaCl нанокристалдары, күй тығыздығы, толық 
энергия, меншікті энергия, кванттық нүктелер.
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Аннотация. Современная наука физика твердого тела все активнее занимается 
исследованиями наноматериалов и разработкой нанотехнологий. Сегодня все 
виды теоретических методов и исследовательских технологий интенсивно 
используются для объяснения смысла экспериментальных результатов, зависящих 
от изучения свойств дефектов в твердых телах. Улучшение в этой области, 
вероятно, связано с совершенствованием компьютерных технологий и разработкой 
современных квантово-химических пакетов. В данной работе представлены 
результаты компьютерного моделирования плотности состояний и полной энергии 
нанообъектов NaX (X = F, Cl) в рамках теории функционала плотности (ТФП). 
Изучая влияние структурных дефектов и сравнивая их с макроскопическими 
объектами, наноразмерными кристаллами NaX со структурой идеального 
кубического кристалла, кубическим кристаллом с точечными дефектами, 
наблюдают изменения энергетических уровней в спектрах плотности состояния 
отдельных образцов. Полученные результаты экспериментов по моделированию 
NaX в различных кластерных соединениях позволяют классифицировать эти 
объекты как квантовые точки и в дальнейшем продолжить исследования щелочно-
галоидных кристаллов в наноразмерных структурах.

Ключевые слова: нанокристаллы NaF и NaCl, плотность состояния, полная 
энергия, собственная энергия, квантовые точки.

Кіріспе
Қазіргі уақытта сілтілі металл мен галогеннен тұратын наноөлшемді 

заттардың қасиеттері химия, физика, материалтану және электроника сияқты 
ғылымның әртүрлі салаларының мамандары тарапынан белгілі бір технологиялық 
қызығушылық тудырады (Gopikrishman, 2012; Bichoutskaia, 2006; Fernandez-
Lima, 2012; Istlyaup, 2023; Baker, 2013)   мақаласында NaCl нанотүтікшелерінің 
қасиеттері зерттеліп, түтікше ұзарған сайын иондық байланыс иондар арасындағы 
тұрақтандыруды арттыруға негізгі үлес қосады деген қорытындыға келген. 
Сонымен қатар, түтікшелердің ұзындығын ұлғайту және енін азайту арқылы 
иондық сипаттаманың жоғарылауына ықпал етуге болады. (Fernandez-Lima, 2012) 
жұмысында бірқатар бейтарап кластерлер үшін (LiF)n=2,36, көлденен қималары 
алтыбұрышты және сегізбұрышты болатын нанотүтікшелердің құрылымдары 
үлкен LiF кристалдарының типтік кубтық формасының тұрақтылығына тең 
немесе одан үлкен тұрақтылықты көрсетеді деп тұжырымданады.

Алғашқы зерттеулерде адгезия, байланысу, құрылыс, беттік электронды күйлер 
және наноторлардағы әртүрлі эффектілер бойынша нәтижелер қарастырылған. 
Сонымен қатар, соққы әсерінен Na14F12 құрылымының фрагментациясы кезінде 
сілтілігалоидты кластерлердің деметализация процестері талданады. NaF 
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кластерлерінің кремний бетімен соқтығысуы кезінде жүретін реакциялар да 
зерттелген. (Lumeau, 2014) жұмысында фототерморефрактивті шыныдағы NaF 
нанокристалдарын рентгендік дифракциялық зерттеу егжей-тегжейлі сипатталған. 
(Messaoudi, 2015; Mamula, 2018) жұмыстарында сілтілік металл галогенидтерінің 
электрондық, құрылымдық, термодинамикалық және динамикалық қасиеттері 
толық потенциал және жазықтық толқындардың псевдопотенциалы әдістерін 
қолдана отырып, бірінші принциптерден есептелді.  

Заманауи электрониканың дамуы жаңа материалдарды ашуға негізделген, 
олардың ішінде көміртекті нанотүтікшелер ерекше орын алады. Олардың 
бірегей механикалық, термиялық және электрлік қасиеттері шағын электронды 
құрылғылар жасауға мүмкіндік береді, сондай-ақ басқа атомдар мен 
молекулаларды инкапсуляциялау қабілеті оларды наноэлектроникада қолдануға 
болатынын көрсетеді (Istlyaup, 2024 a). NaCl және NaF нанотүтіктері құрылғылар 
мен жаңа материалдар жасауға пайдаланылатын наноқұрылымдардың 
үлгілері болып табылады. Олар атомдары тор тәрізді орналасқан кристалды 
материалдардың түтіктері болып табылады (Baker, 2013; Fernandez-Lima, 2012). 
Мұндай құрылымдардың электрондық қасиеттерін зерттеу олардың физикалық 
қасиеттерін және түрлі салалардағы әлеуетті қолдануларын түсінуге көмектеседі. 
(Istlyaup, 2024 b) жұмысында тығыздық функционалдық теориясы негізінде NaF 
нанотүтіктерінің электрондық құрылымы мен энергиясы есептелді, ал алынған 
нәтижелер бұл құрылымдарды кванттық нүктелер ретінде сипаттауға мүмкіндік 
береді. NaCl кристалдары жиі тәжірибелік платформа ретінде қолданылады, 
себебі олардың құрылымы және өлшемдері эксперименттік жағдайларды 
реттеуге өте ыңғайлы. Нанотехнологиялар аясында кристалдардың беттерін және 
олардың реакциялық қабілеттерін зерттеу маңызды болып саналады. Жалпы, 
NaCl кристалдарын зерттеу қазіргі ғылымда маңызды болып табылады, себебі 
бұл материалдар ғылыми және технологиялық жаңалықтардың негізін қалайды 
(Zhanturina, 2022).

Жалпы қабылданған пікір бойынша, наноқұрылымдық объектілерге өлшемдері 
1-ден 100 нм-ге дейінгі диапазонда жататын объектілер жатады. Негізінде, мұндай 
өлшемдік шектеудің біршама шартты сипаты бар. Нанобъектілердің басты 
ерекшелігі - олардың мөлшеріне байланысты олар ерекше қасиеттерге ие  болуы 
(Bryukvina, 2018). Нанокристалды құрылымдардағы иондардың көпшілігі сыртқы 
қабатта орналасатындықтан, олардың көптеген қасиеттері бетінде байқалады. 
Көп жағдайда, бұл ерекше қасиеттер нанообъектілердің өлшемдері шартты 
түрде белгіленген 100 нм шегінен асқанда да байқалуы мүмкін. (Pandey, 1992) 
жұмысында NaF кристалының 2x2x2 кубтық ұяшығының энергиясы Хартри-Фок 
әдісімен есептелген.

Нанотүтіктердің қасиеттерінің негізгі көрсеткіштерінің бірі – олардың күй 
тығыздығы (DOS – density of states). DOS жүйедегі электрондармен толтырылған 
энергияның таралуын көрсетеді және материалдың электрондық қасиеттерін 
түсінуге көмектеседі. NaCl және NaF нанокластерлерінің DOS зерттеулері 
олардың электрондық қасиеттерін түсінуге және оларды электроника мен оптикада 
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қолдану мүмкіндігін анықтауға көмектеседі (Baker, 2013; Fernandez-Lima, 2012), 
(Myasnikova, 2015).

Бұл жұмыста NaCl және NaF нанообъектілерінің күй тығыздығын, 
толық энергиясын 1 К температурасында анықтау үшін Atomistix ToolKit 
бағдарламасымен Virtual NanoLab (VNL ATK) арқылы компьютерлік модельдеу 
жасалды. Аталған бағдарлама бұған дейін бірнеше есептеу жұмыстарында сәтті 
тексерілгенін атап өткен жөн (Vemuri, 2022; Salih, 2020; Salih, 2021; Chen, 2022;).

Модельдеу шарттары (Материалдар мен әдістер).
Наножүйелерді, соның ішінде нанокристалдарды модельдеу үшін қатты 

денелер мен молекулаларды модельдеуге арналған әдістер қолданылады, 
мысалы, тығыздық функционалдық теориясы немесе Хартри-Фок әдісі, олар 
кванттық механиканың негізгі заңдылықтарын ескеруге мүмкіндік береді. Бірақ, 
наножүйелердің атомдық құрылымында ерекше айырмашылық бар: олардың 
шағын өлшемі беткі және шекаралық эффектілердің әсерін күшейтеді. Бұл әсерлер 
наноөлшемді объектілердің қасиеттерін басқаруда маңызды рөл атқарады, себебі 
олардың көп бөлігі сыртқы қабатта орналасады, ал көлемді материалдарда мұндай 
әсер елеусіз қалады.

Электрондық қасиеттер тұрғысынан наножүйелерді сипаттайтын тағы бір 
маңызды ерекшелік – олардың кванттық тұтқырлық (quantum confinement) 
құбылысы. Бұл құбылыс нанобөлшектердің мөлшері азайған сайын айқынырақ 
болады, себебі электрондар қозғалысы күшті шектеулерге ұшырайды. Мұндай 
шектеулер электрондық толқындық функциялардың кеңістіктегі таралуын 
азайтады, бұл өз кезегінде кванттық эффектілерді айтарлықтай арттырады. Осыған 
байланысты нанобөлшектердің электрондық деңгейлері дискретті энергия күйлері 
түрінде болады, яғни олар энергетикалық деңгейлердің квантталуын көрсетеді.

Бұл дискретті күйлер нанобөлшектердің электрондық құрылымын 
молекулаларға ұқсас етеді және олар қатты денелердің құрылымынан айтарлықтай 
ерекшеленеді, әсіресе Ферми деңгейі аймағында. Ферми деңгейіне жақын 
энергия күйлері наноқұрылымдардың өткізгіштігі, оптикалық және электрондық 
қасиеттерін анықтайтын маңызды фактор болып табылады. Көлемді материалдарда 
Ферми деңгейі аймағындағы күйлер үздіксіз түрде орналасса, нанобөлшектерде 
олар дискретті болып келеді, бұл олардың электрондық тасымалдау қасиеттерін 
ерекше етеді.

Наножүйелердің осы қасиеттері оларды әртүрлі оптоэлектроника, катализ, 
энергетика және биомедицина сияқты салаларда қолдануға мүмкіндік береді, 
себебі олардың кванттық және беткі әсерлері көптеген қолданбалар үшін ерекше 
артықшылықтар береді.

Бұл жұмыста есептеулер Synopsis компаниясының DFT негізіндегі VNL 
ATK бағдарламасымен жүргізілді. Құрылған Na14X13 (X = F, Cl) кластері 27 
ионнан тұрады, ол 1а-суретте көрсетілгендей, (j, k, i) = (3, 3, 3) индекстері бар 
және Oh симметриясына ие теріс зарядталған кубты құрайды. Na13X12 кластері 
нанообъектінің орталық аймағынан Na+ және X- иондарын алып тастау арқылы 
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алынған (1b-сурет). Na5X4 объектісі 9 ионнан тұрады, ол 1c-суретте көрсетілгендей, 
(j, k, i) = (3, 3, 1) индекстері бар жазықтықты құрайды. Na23X22 кластері (j, k, i) = (3, 
3, 5) индекстері бар, 45 ионнан тұратын параллелепипед пішінінде (1d-сурет). Ал 
Na22X21 нанообъектісі 1f-суретте көрсетілгендей, соңғы қабаттың ортасынан Na+ 
және X- иондарын алып тастау арқылы алынған.

 

 

Наножүйелерді, соның ішінде нанокристалдарды модельдеу үшін қатты денелер мен 
молекулаларды модельдеуге арналған әдістер қолданылады, мысалы, тығыздық 
функционалдық теориясы немесе Хартри-Фок әдісі, олар кванттық механиканың негізгі 
заңдылықтарын ескеруге мүмкіндік береді. Бірақ, наножүйелердің атомдық құрылымында 
ерекше айырмашылық бар: олардың шағын өлшемі беткі және шекаралық эффектілердің 
әсерін күшейтеді. Бұл әсерлер наноөлшемді объектілердің қасиеттерін басқаруда маңызды 
рөл атқарады, себебі олардың көп бөлігі сыртқы қабатта орналасады, ал көлемді 
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нанобөлшектердің мөлшері азайған сайын айқынырақ болады, себебі электрондар 
қозғалысы күшті шектеулерге ұшырайды. Мұндай шектеулер электрондық толқындық 
функциялардың кеңістіктегі таралуын азайтады, бұл өз кезегінде кванттық эффектілерді 
айтарлықтай арттырады. Осыған байланысты нанобөлшектердің электрондық деңгейлері 
дискретті энергия күйлері түрінде болады, яғни олар энергетикалық деңгейлердің 
квантталуын көрсетеді.

Бұл дискретті күйлер нанобөлшектердің электрондық құрылымын молекулаларға 
ұқсас етеді және олар қатты денелердің құрылымынан айтарлықтай ерекшеленеді, әсіресе 
Ферми деңгейі аймағында. Ферми деңгейіне жақын энергия күйлері наноқұрылымдардың 
өткізгіштігі, оптикалық және электрондық қасиеттерін анықтайтын маңызды фактор болып 
табылады. Көлемді материалдарда Ферми деңгейі аймағындағы күйлер үздіксіз түрде 
орналасса, нанобөлшектерде олар дискретті болып келеді, бұл олардың электрондық 
тасымалдау қасиеттерін ерекше етеді.

Наножүйелердің осы қасиеттері оларды әртүрлі оптоэлектроника, катализ, энергетика 
және биомедицина сияқты салаларда қолдануға мүмкіндік береді, себебі олардың кванттық 
және беткі әсерлері көптеген қолданбалар үшін ерекше артықшылықтар береді.

Бұл жұмыста есептеулер Synopsis компаниясының DFT негізіндегі VNL ATK
бағдарламасымен жүргізілді. Құрылған Na14X13 (X = F, Cl) кластері 27 ионнан тұрады, ол 
1а-суретте көрсетілгендей, (j, k, i) = (3, 3, 3) индекстері бар және Oh симметриясына ие теріс 
зарядталған кубты құрайды. Na13X12 кластері нанообъектінің орталық аймағынан Na+ және 
X- иондарын алып тастау арқылы алынған (1b-сурет). Na5X4 объектісі 9 ионнан тұрады, ол 
1c-суретте көрсетілгендей, (j, k, i) = (3, 3, 1) индекстері бар жазықтықты құрайды. Na23X22

кластері (j, k, i) = (3, 3, 5) индекстері бар, 45 ионнан тұратын параллелепипед пішінінде (1d-
сурет). Ал Na22X21 нанообъектісі 1f-суретте көрсетілгендей, соңғы қабаттың ортасынан Na+

және X- иондарын алып тастау арқылы алынған.

Na14X13 Na13X12 Na5X4 Na23X22 Na22X21

Сурет 1. NaX кластерлерінің геометриясы. Кішкентай күлгін шар – галоген атомы, 
ал үлкен жасыл шар – натрий атомы

NaX нанокластерін компьютерлік модельдеу нүктелік тығыздықты жуықтауда 
тығыздықтың функционалдық теориясы аясында жүргізілді.

Электронның орны (x, y, z) толқындық функциямен сипатталады (x, y, z). Белгілі бір 
нүктеде (x, y, z) электронды табу ықтималдығы |ψ(x, y, z)|2 өрнегімен сипатталады, мұндағы 
жалпы ықтималдық ∫|ψ(x, y, z)|2dxdydz шартына дейін бір қалыпқа келтірілген.
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Сурет 1. NaX кластерлерінің геометриясы. Кішкентай күлгін шар – галоген атомы, ал үлкен 
жасыл шар – натрий атомы

NaX нанокластерін компьютерлік модельдеу нүктелік тығыздықты жуықтауда 
тығыздықтың функционалдық теориясы аясында жүргізілді.

Электронның орны (x,  y,  z) толқындық функциямен сипатталады (x, y, z). 
Белгілі бір нүктеде (x, y, z) электронды табу ықтималдығы |ψ(x, y, z)|2 өрнегімен 
сипатталады, мұндағы жалпы ықтималдық ∫|ψ(x, y, z)|2dxdydz шартына дейін бір 
қалыпқа келтірілген. 

Өткізгіштік аймағының төменгі жағындағы электрондар қорапқа салынған 
бос бөлшектер (тиімді массасы бар) сияқты әрекет етеді. Өткізгіштік аймағының 
электрондарын қарастырайық, бірақ кемтіктердің де нәтижесі ұқсас болады. Біздің 
параболалық өткізгіштік аймағы үшін: (E – Ec) = ħ2k2 / 2m*. Lx-тен Ly-ге Lz арқылы  
тікбұрышты көлемдегі электрондар үшін шексіз шектеу потенциалы U(x, y, z) = 0 
(қораптың ішінде және сыртында ∞) толқындық функция ψ  шекаралардағы 
электрондар нөлге ұмтылып, аймақ ішіндегі гармоникалық функция түрінде 
болуы керек.Толқындық функцияны шешу: 

ψ(x, y, z) = sin (kxx) sin (kyy) sin (kzz),

мұндағы kx, ky және kz – x, y және z бағыттарындағы электронға арналған 
толқындық векторлар. Қатты күйдегі нақты толқындық функция күрделірек және 
периодты (кристалдық тормен), бірақ жолақ жиектеріне жақын параболалық 
аймақтар үшін жақсы жуықтау болып табылады.

Шекаралық шарттардың орындалуы: x, y немесе z=0 кезінде синусоидалы 
функциялар нөлге айналады. Тік бұрышты аймақтың қарама-қарсы шекараларында 
x, y және z бағыттары үшін sin (kxLx) = 0, sin (ky Ly) = 0, sin (kzLz) = 0 болады. Рұқсат 
етілген толқын векторлары қанағаттандырады: 

kxLx = πnx, kyLy = πny, kzLz = πnz,

мұндағы nx, ny, nz  – бүтін сандар.
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Нәтижелер мен талқылау.
Электрондық ішкі жүйені сипаттау кезінде тығыздықтың функционалдық 

теориясы толқындық функцияны электрондардың тығыздығымен алмастырумен 
ерекшеленеді. Сілтілік галогенидтердегі аниондық бос орынға түскен 
электронның құрылымдық және электрондық қасиеттері суперұяшық әдісімен 
электронды құрылымды есептеудің бірінші принциптерін қолдана отырып 
зерттелді. Қолданылған теориялық негіз арқылы (Hayal, 2017) F-орталығындағы 
байланысқан электрон диаметрі тор параметрінен екі есе үлкен сфера ішінде 
локализацияланғаны көрсетіледі.

Көптеген жағдайларда тығыздықтың функционалдық теориясы әдісі 
Хартри-Фок және Кон-Шэм формализмдерімен бірге қолданылады. Кон-Шэм 
формализмінің аясында статикалық сыртқы өрістегі бірнеше өзара әрекеттесетін 
электрондарды сипаттау мәселесі қандай да бір тиімді потенциалда қозғалатын 
тәуелсіз электрондардың қарапайым мәселесіне дейін азаяды. Қазіргі уақытта 
тығыздықтың функционалдық теориясы әдісі кванттық химияда да, қатты денелер 
физикасы саласында да негізгі тәсіл болып табылады.

Компьютерлік модельдеу арқылы NaF нанокристалының әртүрлі кластерлік 
қосылыстарының (Na5F4, Na13F12, Na14F13, Na22F21, Na23F22) күй тығыздығы 
спектрлері алынды (2-сурет). Мәліметтерге сәйкес, энергия деңгейлері -30-
дан 20 эВ аралығында орналасқан. Барлық NaF кристалының кластерлік 
қосылыстарында негізгі шыңдар -24-25 эВ нүктелерінде байқалады. Негізгі 
шыңдар Na5F4, Na13F12, Na14F13 нанокристалдары үшін -6 эВ нүктесінде, ал Na22F21, 
Na23F22 нанокристалдары үшін -8 эВ нүктесінде байқалады. Бұл мәліметтер әртүрлі 
кластерлік құрылымдардың электрондық құрылымы арасындағы ұқсастықтарды 
және айырмашылықтарды түсінуге көмектеседі.

Сурет 2. NaF нанокристалдарының күй тығыздығының спектрлері

3-суретте NaCl нанокристалының әртүрлі кластерлік қосылыстарындағы (Na5Cl4,
Na14Cl13, Na13Cl12, Na23Cl22, Na22Cl21) күй тығыздығының спектрлері көрсетілген, олар 
ұқсас әдіспен -20-дан 15 эВ аралығындағы интервалда алынған. Na5Cl4 нанокристалының 
күй тығыздығы спектрі үш негізгі шыңнан тұрады, оның біріншісі -6,5 эВ нүктесінде, ал ең 
биік шыңы 11 эВ нүктесінде орналасқан. Негізгі шың -18 эВ нүктесінде орналасқан және 
бұл барлық келесі нанокристалдарда да байқалады. Na14Cl13, Na13Cl12 және Na22Cl21

нанокристалдарының басты шыңы -6 эВ нүктесінде орналасса, Na23Cl22 нанокристалында 
бұл шың -6,5 эВ нүктесінде байқалады. Бұл нәтижелер, өз кезегінде, әртүрлі кластерлік 
құрылымдардың электрондық қасиеттерін зерттеуге және олардың ерекшеліктерін 
анықтауға мүмкіндік береді.

Сурет 3. of NaCl нанокристалдарының күй тығыздығының спектрлері

1-кестеде NaF және NaCl нанокристалдарының толық және меншікті энергиясының 
сандық деректері көрсетілген. NaCl нанокристалдық кластерлік қосылыстарының (Na5Cl4,
Na13Cl12, Na14Cl13, Na22Cl21, Na23Cl22) толық энергиясы -1884.05 эВ-тан -10331.78 эВ-қа 
дейін өзгереді, ал меншікті энергия -209.33 эВ-тан -229.59 эВ-қа дейінгі аралықта 
орналасқан. NaF нанокристалдық кластерлік қосылыстары (Na5F4, Na13F12, Na14F13,
Na22F21, Na23F22) үшін толық энергия диапазоны -2618.73 эВ-тан -14391.09 эВ-қа дейін, ал 
меншікті энергия -290.97 эВ-тан -319.80 эВ-қа дейін өзгереді. Бұл деректер 
нанокристалдардың энергетикалық сипаттамаларын салыстыруға және олардың 
құрылымына байланысты энергия өзгерісін түсінуге мүмкіндік береді.

Кесте 1 – NaF және NaCl нанокристалдарының толық және меншікті энергиясы 
Нанокристалл Толық энергия,

эВ
Меншікті 
энергия, эВ

Нанокристалл Толық энергия,
эВ

Меншікті 
энергия, эВ

Na5Cl4 -1,884.05 -209.33 Na5F4 -2,618.73 -290.97
Na13Cl12 -5,636.68 -225.46 Na13F12 -7,846.92 -313.87
Na14Cl13 -6,109.61 -226.28 Na14F13 -8,503.89 -314.95
Na22Cl21 -9,859.06 -229.28 Na22F21 -13,734.37 -319.40
Na23Cl22 -10,331.78 -229.59 Na23F22 -14,391.09 -319.80

 Сурет 2. NaF нанокристалдарының күй тығыздығының спектрлері

3-суретте NaCl нанокристалының әртүрлі кластерлік қосылыстарындағы 
(Na5Cl4, Na14Cl13, Na13Cl12, Na23Cl22, Na22Cl21) күй тығыздығының спектрлері 
көрсетілген, олар ұқсас әдіспен -20-дан 15 эВ аралығындағы интервалда алынған. 
Na5Cl4 нанокристалының күй тығыздығы спектрі үш негізгі шыңнан тұрады, оның 
біріншісі -6,5 эВ нүктесінде, ал ең биік шыңы 11 эВ нүктесінде орналасқан. Негізгі 
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шың -18 эВ нүктесінде орналасқан және бұл барлық келесі нанокристалдарда да 
байқалады. Na14Cl13, Na13Cl12 және Na22Cl21 нанокристалдарының басты шыңы -6 
эВ нүктесінде орналасса, Na23Cl22 нанокристалында бұл шың -6,5 эВ нүктесінде 
байқалады. Бұл нәтижелер, өз кезегінде, әртүрлі кластерлік құрылымдардың 
электрондық қасиеттерін зерттеуге және олардың ерекшеліктерін анықтауға 
мүмкіндік береді.

Сурет 2. NaF нанокристалдарының күй тығыздығының спектрлері

3-суретте NaCl нанокристалының әртүрлі кластерлік қосылыстарындағы (Na5Cl4,
Na14Cl13, Na13Cl12, Na23Cl22, Na22Cl21) күй тығыздығының спектрлері көрсетілген, олар 
ұқсас әдіспен -20-дан 15 эВ аралығындағы интервалда алынған. Na5Cl4 нанокристалының 
күй тығыздығы спектрі үш негізгі шыңнан тұрады, оның біріншісі -6,5 эВ нүктесінде, ал ең 
биік шыңы 11 эВ нүктесінде орналасқан. Негізгі шың -18 эВ нүктесінде орналасқан және 
бұл барлық келесі нанокристалдарда да байқалады. Na14Cl13, Na13Cl12 және Na22Cl21

нанокристалдарының басты шыңы -6 эВ нүктесінде орналасса, Na23Cl22 нанокристалында 
бұл шың -6,5 эВ нүктесінде байқалады. Бұл нәтижелер, өз кезегінде, әртүрлі кластерлік 
құрылымдардың электрондық қасиеттерін зерттеуге және олардың ерекшеліктерін 
анықтауға мүмкіндік береді.

Сурет 3. of NaCl нанокристалдарының күй тығыздығының спектрлері

1-кестеде NaF және NaCl нанокристалдарының толық және меншікті энергиясының 
сандық деректері көрсетілген. NaCl нанокристалдық кластерлік қосылыстарының (Na5Cl4,
Na13Cl12, Na14Cl13, Na22Cl21, Na23Cl22) толық энергиясы -1884.05 эВ-тан -10331.78 эВ-қа 
дейін өзгереді, ал меншікті энергия -209.33 эВ-тан -229.59 эВ-қа дейінгі аралықта 
орналасқан. NaF нанокристалдық кластерлік қосылыстары (Na5F4, Na13F12, Na14F13,
Na22F21, Na23F22) үшін толық энергия диапазоны -2618.73 эВ-тан -14391.09 эВ-қа дейін, ал 
меншікті энергия -290.97 эВ-тан -319.80 эВ-қа дейін өзгереді. Бұл деректер 
нанокристалдардың энергетикалық сипаттамаларын салыстыруға және олардың 
құрылымына байланысты энергия өзгерісін түсінуге мүмкіндік береді.

Кесте 1 – NaF және NaCl нанокристалдарының толық және меншікті энергиясы 
Нанокристалл Толық энергия,

эВ
Меншікті 
энергия, эВ

Нанокристалл Толық энергия,
эВ

Меншікті 
энергия, эВ

Na5Cl4 -1,884.05 -209.33 Na5F4 -2,618.73 -290.97
Na13Cl12 -5,636.68 -225.46 Na13F12 -7,846.92 -313.87
Na14Cl13 -6,109.61 -226.28 Na14F13 -8,503.89 -314.95
Na22Cl21 -9,859.06 -229.28 Na22F21 -13,734.37 -319.40
Na23Cl22 -10,331.78 -229.59 Na23F22 -14,391.09 -319.80

Сурет 3. of NaCl нанокристалдарының күй тығыздығының спектрлері

1-кестеде NaF және NaCl нанокристалдарының толық және меншікті 
энергиясының сандық деректері көрсетілген. NaCl нанокристалдық кластерлік 
қосылыстарының (Na5Cl4, Na13Cl12, Na14Cl13, Na22Cl21, Na23Cl22) толық энергиясы 
-1884.05 эВ-тан -10331.78 эВ-қа дейін өзгереді, ал меншікті энергия -209.33 эВ-
тан -229.59 эВ-қа дейінгі аралықта орналасқан. NaF нанокристалдық кластерлік 
қосылыстары (Na5F4, Na13F12, Na14F13, Na22F21, Na23F22)  үшін толық энергия 
диапазоны -2618.73 эВ-тан -14391.09 эВ-қа дейін, ал меншікті энергия -290.97 эВ-
тан -319.80 эВ-қа дейін өзгереді. Бұл деректер нанокристалдардың энергетикалық 
сипаттамаларын салыстыруға және олардың құрылымына байланысты энергия 
өзгерісін түсінуге мүмкіндік береді.

Кесте 1 – NaF және NaCl нанокристалдарының толық және меншікті энергиясы 

Нанокристалл Толық энергия, эВ Меншікті 
энергия, эВ

Нанокристалл Толық 
энергия, эВ

Меншікті 
энергия, эВ

Na5Cl4 -1,884.05 -209.33 Na5F4 -2,618.73 -290.97
Na13Cl12 -5,636.68 -225.46 Na13F12 -7,846.92 -313.87
Na14Cl13 -6,109.61 -226.28 Na14F13 -8,503.89 -314.95
Na22Cl21 -9,859.06 -229.28 Na22F21 -13,734.37 -319.40
Na23Cl22 -10,331.78 -229.59 Na23F22 -14,391.09 -319.80

4-суретте NaF (Na5F4, Na13F12, Na14F13, Na22F21, Na23F22) және NaCl (Na5Cl4, 
Na13Cl12, Na14Cl13, Na22Cl21, Na23Cl22) нанокристалдарының кластерлеріндегі 
элементтер санына байланысты толық энергиялардың графигінің құрылымы 
көрсетілген. Графикте екі кластерлік объект үшін нүктелердің түзу сызық 
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бойымен орналасқаны байқалады, яғни олардың арасында сызықтық тәуелділік 
бар екені анық көрінеді. Бұл сызықтық байланыс кластерлердің мөлшері мен 
олардың толық энергиясы арасындағы тура пропорцияны көрсетеді, бұл үлкен 
кластерлердің энергиясының айтарлықтай артуын көрсетеді.

4-суретте NaF (Na5F4, Na13F12, Na14F13, Na22F21, Na23F22) және NaCl (Na5Cl4, Na13Cl12,
Na14Cl13, Na22Cl21, Na23Cl22) нанокристалдарының кластерлеріндегі элементтер санына 
байланысты толық энергиялардың графигінің құрылымы көрсетілген. Графикте екі 
кластерлік объект үшін нүктелердің түзу сызық бойымен орналасқаны байқалады, яғни 
олардың арасында сызықтық тәуелділік бар екені анық көрінеді. Бұл сызықтық байланыс 
кластерлердің мөлшері мен олардың толық энергиясы арасындағы тура пропорцияны 
көрсетеді, бұл үлкен кластерлердің энергиясының айтарлықтай артуын көрсетеді.

Сурет 4. Толық энергияның NaCl және NaF нанообъектілерінің кластерлік
қосылыстарындағы элементтер санына тәуелділігі

Есептеулер тығыздық функционалдық теориясы (DFT) шеңберінде жалпыланған
градиентті функционал (GGA) әдісімен жүргізілді. Бұл әдістің сапалық тенденциялары 
бірқатар галогенидтер үшін алынған мәліметтермен жақсы үйлеседі. Сілтілі галоид
иондары үшін энергетикалық аймақтың ені F>Cl>Br>I қатарында азаяды. GGA осы аймақ 
ені тенденциясын ескере алатындықтан, барлық есептеулер осы жуықтауда орындалды. 
Оптимизация ATK Lusvardi_SiP_NaCaOF_2008 классикалық потенциалы арқылы 
жүргізілді, рұқсат етілген күш мәні 0.05 эВ/Å болды. Бұл әдіс есептеулердің дәлдігін 
қамтамасыз етіп, нанообъектілердің электрондық қасиеттерін зерттеуге мүмкіндік береді.

Қорытынды
Осы жұмыста Atomistix ToolKit бағдарламасымен Virtual NanoLab интерфейсінде 

модельдеу жүргізіліп, тығыздық функционалдық теориясы шеңберінде келесі зерттеулер 
жүзеге асырылды:

•NaX (X = F, Cl) нанообъектілерінің әртүрлі кластерлік қосылыстарында (Na4X5,
Na12X13, Na13X14, Na21X22, Na22X23) күй тығыздығының спектрі мен толық энергиясы 1 K 
температурасында есептелді. Спектр нәтижелері энергия деңгейлерінің -30 эВ-тан 20 эВ-қа 
дейінгі диапазонда орналасқанын көрсетті.

•Барлық зерттелген кластерлер үшін алғашқы айқын байқалатын тар энергия деңгейі 
NaF нанокристалында -25 эВ, ал NaCl нанокристалында -20 эВ аймағында анықталды. Бұл 
негізгі деңгейлер электрондық құрылымның тұрақты ерекшеліктерін көрсетеді.

•Кластерлік қосылыстардағы элементтер санына байланысты толық энергияның 
өзгеруін талдау нәтижелері олардың арасындағы тәуелділіктің сызықтық сипатта екенін 
көрсетті. Бұл үлкен кластерлердің энергиясы элементтер санына тура пропорционалды 
өсетінін білдіреді.

Зерттеу нәтижелерікүй тығыздығының айрықша сипаты бұл нанообъектілерді 
кванттық нүктелер ретінде қарастыруға мүмкіндік беретінін көрсетеді. Кванттық 

Сурет 4. Толық энергияның NaCl және NaF нанообъектілерінің кластерлік қосылыстарындағы 
элементтер санына тәуелділігі 

Есептеулер тығыздық функционалдық теориясы (DFT) шеңберінде 
жалпыланған градиентті функционал (GGA) әдісімен жүргізілді. Бұл әдістің 
сапалық тенденциялары бірқатар галогенидтер үшін алынған мәліметтермен 
жақсы үйлеседі. Сілтілі галоид иондары үшін энергетикалық аймақтың ені 
F>Cl>Br>I қатарында азаяды. GGA осы аймақ ені тенденциясын ескере 
алатындықтан, барлық есептеулер осы жуықтауда орындалды. Оптимизация ATK 
Lusvardi_SiP_NaCaOF_2008 классикалық потенциалы арқылы жүргізілді, рұқсат 
етілген күш мәні 0.05 эВ/Å болды. Бұл әдіс есептеулердің дәлдігін қамтамасыз 
етіп, нанообъектілердің электрондық қасиеттерін зерттеуге мүмкіндік береді.

Қорытынды
Осы жұмыста Atomistix ToolKit бағдарламасымен Virtual NanoLab 

интерфейсінде модельдеу жүргізіліп, тығыздық функционалдық теориясы 
шеңберінде келесі зерттеулер жүзеге асырылды: 

NaX (X = F, Cl) нанообъектілерінің әртүрлі кластерлік қосылыстарында (Na4X5, 
Na12X13, Na13X14, Na21X22, Na22X23) күй тығыздығының спектрі мен толық энергиясы 
1 K температурасында есептелді. Спектр нәтижелері энергия деңгейлерінің -30 
эВ-тан 20 эВ-қа дейінгі диапазонда орналасқанын көрсетті.

Барлық зерттелген кластерлер үшін алғашқы айқын байқалатын тар энергия 
деңгейі NaF нанокристалында -25 эВ, ал NaCl нанокристалында -20 эВ 
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аймағында анықталды. Бұл негізгі деңгейлер электрондық құрылымның тұрақты 
ерекшеліктерін көрсетеді.

Кластерлік қосылыстардағы элементтер санына байланысты толық энергияның 
өзгеруін талдау нәтижелері олардың арасындағы тәуелділіктің сызықтық сипатта 
екенін көрсетті. Бұл үлкен кластерлердің энергиясы элементтер санына тура 
пропорционалды өсетінін білдіреді.

Зерттеу нәтижелерікүй тығыздығының айрықша сипаты бұл нанообъектілерді 
кванттық нүктелер ретінде қарастыруға мүмкіндік беретінін көрсетеді. Кванттық 
нүктелердің айрықша электрондық құрылымы олардың оптикалық, электрондық 
және кванттық құрылғыларда қолдану мүмкіндігін арттырады.
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