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FULLEREN Cg VA SI@Ceso ENDOFULLERENLARNING O‘ZARO TA’SIR JARAYONLARINI

MODELLASHTIRISH

Annotatsiya. Ushbu ish fulleren-fulleren, fulleren-endofulleren, endofulleren-endofullerenlarning
o ‘zaro ta sir jarayonlarini molekulyar dinamika (MD) usuli asosida o ‘rganishga bag ‘ishlangan. Endofil-
luren hosil gilishda kremniy tanlab olinganligi sababli, C-C, C-Si o ‘zaro ta’sirlarini ifodalashda Tersoff
potensialidan foydalanilgan. LAMMPS ochiq paket dasturi yordamida modellashtirilgan. Ta sirlashuy ja-
rayonlaridagi bog ‘lanish energivalari hisoblangan.

Kalit so‘zlar: fulleren molekulasi, endofulleren, modellashtirish, Tersoff potensiali, atom, bog ‘ uzun-
ligi, potensial energiva.
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MOJIEJINPOBAHUE ITPOILIECCOB B3AUMO/JIECTBUSA ®YJJIEPEHA Co U
HAOPYJUIEPEHA SI@Cso

Annomauus. Jlannas paboma noceaueHa usy4eHuro npoyeccos 83aumooeticmeus Qyiiepen—@yi-
nepen, QyniepeH—HOopyiIepeH 1 IHOOQYLIepeH—IHOOQYLIePeH HA OCHO8E MEMOOA MOAEKYIAPHON OUHA-
muru (MD). Ilockonwvky npu nonyuenuu 3Hooq)yiiepena 0oLt 6b10paH KpeMmHull, 018 ONUCAHUL 3AUMOOeTi-
cmeuti C—C u C=Si ucnoavzoean nomenyuan Tepcoghgha. Mooenupoeanie 6vinoIHEHO ¢ NOMOUBIO OM-
KPbIMO20 Nakemno2o npoepammuozo obecnevenus LAMMPS. Bviiu paccuumanvl sHepeuu cesasei 8 npo-
yeccax 63aUMO0eTCmMEUs.

Knarwuesvie cnosa:.monexyna ghyinepena, snooghyiiepen, modenuposanue, nomenyuan Tepcoggpa,
amoMm, ONUHA CBA3U, NOMEHYUATbHASL IHEPIU

MODELING OF THE INTERACTION PROCESSES BETWEEN FULLERENE Cs AND
ENDOFULLERENE SI@Céso

Annotation. This work is devoted to the study of the interaction processes of fullerene—fullerene,
fullerene—endofillerene, and endofullerene—endofullerene based on the molecular dynamics (MD) method.
Since silicon was chosen for the formation of the endofullerene, the Tersoff potential was used fo describe
the C—C and C=Si interactions. The modeling was carried out using the open-source LAMMPS package.
The binding energies during the interaction processes were calculated.

Key words: Fullerene molecule, endofillerene, modeling, Tersoff potential, atom, bond length,
potential energy

Kirish (Introduction). Hozirgi kunda fulleren molekulalari zamonaviy nanotexnologiyalar va mate-
rialshunoslik sohalarida eng istigbolli obyektlardan biri sifatida alohida o°rin egallaydi. Uglerodning allo-
tropik shakllaridan biri bo‘lgan fullerenlar o‘zining noyob geometrik tuzilishi, yuqori barqarorligi, o‘ziga
xos elektron xossalari va kimyoviy faoliyati bilan bir necha o‘n yillardan buyon ilmiy tadqiqotchilarning
digqat markazida bo‘lib kelmoqda. Sferik va ellipsoidsimon shakllari tufayli fullerenlar organik elektroni-
ka, kataliz, supero‘tkazuvchilar va nanokompozit materiallarda keng qo‘llanish imkoniyatlariga ega. So‘ng-
gi yillarda fullerenga asoslangan klasterli sistemalar, ya’ni, bir nechta fullerenga molekulalarining o°zaro
birikishi natijasida hosil bo‘ladigan murakkab tuzilmalar ham katta ilmiy qizigish uyg‘otmogda [7]. Bunday
klasterlar yvangi turdagi yuqori mustahkam va funksional nanomateriallarni ishlab chiqishda asosiy yo‘na-
lishlardan biri hisoblanadi . Ularning mexanik, issiglik va elektr xossalarini nazorat gilish orgali amaliyotda
go‘llash doirasi kengayib bormoqda.

Fullerenlarning noyob shakllaridan biri endofullerenlar bo‘lib, ular fullerenga qobig‘i ichiga atom,
ion yoki kichik klasterlar joylashtirilgan komplekslardan tashkil topadi. Endofulerenlarda ichki zarracha va
fullerenga qobig‘i o‘rtasidagi o‘zaro ta’sir energetik va dinamik jarayonlarda yaqqol namoyon bo‘ladi[20].
Bunday murakkab sistemalarni o‘rganishda molekulyar dinamika (MD) usuli muhim rol o*ynaydi. MD hi-
soblashlari yordamida endofulerenlarda atomlarning vaqt bo‘yicha harakati, potensial energiyaning o‘zga-
rishi, strukturaning bargarorligi, diffuziya jarayonlari hamda fazaviy o‘zgarishlari hagida muhim ma’lu-
motlar olish mumkin. Shuningdek, ushbu usul orqali endofullerenlarning issiglikka chidamliligi, tashqi mu-
hit bilan o‘zaro ta’siri va optimal konfiguratsiyalari aniglanadi.

Mavzuga oid adabiyotlarning tahlili (Literature review). Fulleren molekulalari 1985-yilda Kroto
va hamkorlari tomonidan kashf qilingan bo‘lib [1], ularning noyob sferik va ellipsoidal tuzilishi ko‘plab
yangi ilmiy yo‘nalishlarning rivojlanishiga sabab bo‘ldi. Uglerodning ushbu allotropik shakli yuqori bar-
qarorlik, simmetrik geometriya, o‘ziga xos elektron va optik xossalar bilan ajralib turadi [2]. Shu bois ful-
lerenga asoslangan nanomateriallar hozirgi kunda elektronika, biomeditsina, kataliz, nanokompozitlar va
supero ‘tkazuvchilar sohalarida keng qo‘llanmoqda [3-5].

So‘nggi yillarda fullerenlaming klasterli shakllari va endofullerenlari alohida ilmiy qiziqish uyg‘ot-
mogqda. Klasterlash jarayonida bir nechta Cso yoki Cs molekulalari o‘zaro ta’sirlashib, murakkab nano-
strukturalar hosil qgiladi. Bunday klasterlar yuqori mexanik mustahkamlik, issiglikka chidamlilik va o‘ziga
xos elektron o‘tishlarga ega bo‘lib, ular yangi turdagi funksional materiallar ishlab chigishda istigbolli ob-
yekt hisoblanadi [6-7]. Endofullerenlar esa fullerenga qobig‘i ichiga atom, ion yoki kichik klasterlarning
joylashtirilishi orqali hosil qilinadi. Masalan, metall atomlari bilan to‘ldirilgan Cu@Cso, Ag@Coso yoki Si(@)
Ceo komplekslari energetik barqarorlik va elektron transport xossalari jihatidan keng o‘rganilmoqda [8—10].

Bunday murakkab sistemalarni chuqur tahlil qgilish uchun molekulyar dinamika (MD) usuli keng
go‘llanmogda. MD hisoblashlari yordamida fullerenga va endofullerenlarda atomlarning vaqt bo‘yicha ha-
rakati, potensial energiya o°zgarishi, struktura barqarorligi, diffuziya jarayonlari va fazaviy o‘zgarishlar
tahlil qilinadi [13-15]. Shu bilan birga, MD orqali endofullerenlarning tashqi muhitga nisbatan barqarorligi,
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Hexagon+Pentagon konfiguratsiyasi uchun bog‘lanish energiyasi 0,002817 eVga teng bo‘lib, bu giymat
nolga juda yaqin. Ushbu holat konfiguratsiyaning deyarli energetik neytral ekanini bildiradi. Ya'ni, bu ho-
latda kuchli barqgaror bog‘lanish ham, keskin beqarorlik ham kuzatilmaydi. Pick konfiguratsiyasida barcha
tizimlar uchun bog‘lanish energiyasi 0,011350 eVni tashkil etadi. Musbat gqiymat Pick konfiguratsiyasida
molekulalararo o‘zaro ta’sir energetik jihatdan barqaror emasligini ko ‘rsatadi. Kremniy atomining mavjud-
ligi bu konfiguratsiyada ham sezilarli barqarorlik bermaydi.

Xulosa (Conclusion). Olingan natijalarga ko‘ra, 120 ga normallashtirilgan bog‘lanish energiyalari
barcha konfiguratsiyalarda Ceo+Coso, Coo+Si@Ceo va Si@Coot+Si@Coo tizimlari uchun bir xil giymatlarga
ega. Bu holat tanlangan masshtabda molekulalararo o‘zaro ta’sir konfiguratsiyaga ko‘proq bog‘liq bo‘lib,
tarkibiy farqning (Si atomining kiritilishi) ta’siri deyarli sezilmasligini ko‘rsatadi.Bridgel va Bridge2 kon-
figuratsiyalarida zaif manfiy qiymatlar kuzatilib, juda kuchsiz bog‘lanish mavjudligi aniqlanadi. Hexagon,
Pentagon va Pick konfiguratsiyalarida musbat gqiymatlar qayd etilib, bu holatlar energetik jihatdan bargaror
emas deb baholanadi. Hexagon + Pentagon konfiguratsiyasi esa deyarli neytral bo‘lib, kuchli barqaror kom-
pleks hosil gilmaydi.
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COBCTBEHHBIE U BbIHYKJIEHHBIE KOJJEBAHHWSI MHOT'OMACOOBBIX
BSI3KOVYIIPYT'PX CUCTEM C KOHEUHBIM UM CJIOM CTEINEHEN CBOBO/IbI

Annomauus. B pabome paccmampueaomcs cOOCMEEHHbIE 1 BbIHYHCOCHHBIE KOACOAHUS MHO2O0-
MACCOBBIX GA3KOYNPY2UX CUCHEM C KOHEYHbIM YUCIOM CmeneHeti co000vl. B kawecmee npumepa paccma-
MPUBAIOMCS CIIOHCHBIC MHO20-MACCOBbLIE KOIebameibHbie cUucmeMbl "asmomoouiLs — amMopmusupyemoe u3-
denue". Ha ocnose ypasnenuit Jlazpanca mopoco poodda noiyuena cucmeml unmezpo-oudpepenyuain-
HbIX ypasHenuti. Ilpueedena memooura paciema coODCMBEHHBIX U BbIHYHCOCHHBIX KOIEOAHUT MeXaHUYeC-
KUX cucmem Ha ocHoge memooa Mrwonnepa u I'aycca. Iloneuenst vucieHHvle pe3yibmamsl U UX AHAIU3.

Knrouesvie cnosa: cobecmeenvle KOnebAHUA, A3KOYNPY2as CUCMEMA C KOHEUHBIM YUCIOM CeneHell
€60600b1, ypasHenue Jlazpanica, onepamopHbvie HecmrkoCH.
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