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FULLEREN Cs MOLEKULASINING ALUMINIY AL(001) VA AL (111) SIRTLARDA

ADSORBSIYASI JARAYONLARINI KOMPYUTERDA MODELLASHTIRISH HAMDA
TAHLIL QILISH

Annotatsiva. Fulleren molekulalarining metall tagliklarning turli kesimli sirtlarida adsorbsiyasi
dunyo olimlari tomonidan eksperimental va nazariy jihatdan keng o ‘rganilmogda, jumladan, fulleren Ceo
molekulasining alyuminiy AI(001) va Al(111) sirtlarida adsorbsiyasi o ‘zining istigholli amaliy ishlanma-
larni va 'da gilayotganligi sababli keng o ‘rganilmoqda. Ushbu tadgiqot ishida Cep molekulasining alumi-
niyning (001) va (111) kesimli yuzalarida adsorbsiyasi MD molekular dinamika usulida Tersoff atomlararo
potensialidan foydalanib, LAMMPS paket dasturida modellashtirilgan holda nazariy tadqiq qilinib, ushbu
Jarayonda mazkur fulleren molekulasining pentagon va geksagon konfiguratsiyalar bilan adsorbsiyalanishi
o ‘rganilgan va ularga doir adsorbsiya energiyalari, Al-C bog ‘lar uzunligi va bu bog ‘larning tabiati hagida
xulosalar qilingan.

Kalit so‘zlar: fulleren, alyuminiy, taglik, adsorbsiya, bog ‘ uzunligi, modellashdirish, potensial, kon-

figuratsiya.
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KOMIIBIOTEPHOE MOJAEJIMPOBAHUE U AHAJIN3 TPOLUECCOB AICOPBLIUN
MOJIEKYJIbI ®YJUUIEPEHA C60 HA TTIOBEPXHOCTAX AJIIOMHUHHUA AL(001) U AL(111)

Annomauus. Aocopbyus monexyn QyiiepenHda Ha NOGEPXHOCIAX MeMALIUYECKUX NOONONCEK C Pa3-
JUYHBIMU KPUCTIATIOZSDADUHECKUMY OPUCHIMAYUAMY WUPOKO UZVHACCS YHEHBIMU 6Ce20 MUPA KAK DKC-
HePUMEHMANLHO, Max U meopemuyecky. B uacmnocmu, aocopbyus monexyiol Qyinepena Ceso HO nOGepx-
Hocmax amomunus Al(001) u Al(111) unmencueno ucciedyemces 6 c6a3u ¢ €€ nepcnexmueHbIMU NPAKmMU-
yeckumu npunodcerusimu. B oannoii pabome adcopoyus monexynot Cso HQ HOBEPXHOCHIAX AIIOMUHUS C OPU-
enmayuamu (001) u (111) meopemuuecku uccie0o8ana memoooM MOAEKYIAPHOL OUHAMUKY C UCNONb30B6A-
Huem mexcamomuozo nomenyuana Tepcogha e npoepammnom naxeme LAMMPS. B xode oannozo npo-
yecca uzyHeHa adcopoyus MOEKYIvl QyiiepeHa 6 NeHmAa2OHANbHOT U 2eKCACOHANbHOT KOHpuUypayusx, a
maxHce cOeNanbl 8b1600bI OMHOCUMENbHO SHepeuti aocopbyuu, onun ceaseti AI-C u npupoodvl smux ceaseil.

Knrouesvie cnosa: ghynnepen, anromunuii, 0OCHO8AHUe, A0COPOYUA, ONUHA C8A3U, MOOCTUPOBAHUE,
HOMEHYUAT, KOHQUEYPayus.
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COMPUTER MODELING AND ANALYSIS OF THE ADSORPTION PROCESSES OF THE
FULLERENE C60 MOLECULE ON ALUMINUM AL(001) AND AL(111) SURFACES

Annotation. The adsorption of fullerene molecules on metal substrates with different crystallo-
graphic surface orientations is widely studied by researchers worldwide, both experimentally and
theoretically. In particular, the adsorption of the Cso fullerene molecule on aluminum Al(001) and Al(111)
surfaces has been extensively investigated due to its promising potential for practical applications.In this
study, the adsorption of the Cso molecule on aluminum surfaces with (001) and (111) orientations is
theoretically investigated using the molecular dynamics (MD) method. The simulations are carried out in
the LAMMPS sofiware package employing the Tersoff interatomic potential. During this process, the
adsorption of the fullerene molecule in pentagonal and hexagonal configurations is analyzed, and
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conclusions are drawn regarding the adsorption energies, AI-C bond lengths, and the nature of these
bonds.

Key words: fullerene, aluminum, substrate, adsorption, bond length, modeling, potential, confi-
guration.

Kirish. Fullerenlar uglerodning allotropik shakllaridan biri hisoblanib, ulaming barcha vakillari yo-
piq gumbazsimon (sfera, ellipsoid) shaklga ega. Fullerenlar o°ziga xos geometrik tuzilishi va novob fizik-
kimyoviy xossalari bilan nafaqat uglerodning allotrop shakllarida ichida, balki barcha nanostrukturalar ichi-
da ajralib turadi. 1985-yilda Harold Kroto va uning hamkasblari tomonidan fullerenlarning dastlabki vakili
fulleren Cs0 molekulasining kashf etilishi [ 1] uglerod nanostrukturalari kimyosi va fizikasida yangi yo‘na-
lishlar va izlanishlar davrini boshlab berdi va ushbu kashfiyotning natijasi o‘laroq, dunyo olimlarining ko‘p-
gina sohalarda, jumladan, nanoe¢lektronika, nanomateriallar, nanokompozit materiallar va meditsina kabi
zamonaviy fan sohalarida yorqin yutuqlarga erishdi va hanuzgacha bu kabi sohalarda izlanishlar uzliksiz
davom etib kelmoqda. Fulleren Cso molekulasi fullerenlar ichida eng barqarori va shu bilan birgalikda har
tomonlama keng o‘rganilgandir. Cso molekulasi 12 ta beshburchak va 20 ta oltiburchak ko‘rnishidagi ugle-
rod atomlari hosil gilgan halgalardan tashkil topgan geodezik gumbaz yoki futbol to*piga o‘xshash shaklga
ega [2]. So‘ngi yillarda fulleren molekulalarining gattiq sirtlar, xususan metall sirtlar, masalan, alyuminiy
(Al) [3-6], mis (Cu) [7], titan (T1) [8], magniy (Mg) [9] va temir (Fe) [10] singari metallar sirtlari bilan o°z-
aro ta’sir jarayonlari ham eksperemental, ham nazariy yo‘llar bilan tadqiq gilinmoqda. Ushbu tadqiqot ish-
larida fulleren molekularining sirtda adsorbsivalanish energiyalari, ta’sirlar vaqtida yuzaga keluvchi metall-
uglerod bog‘larining uzunligi, bog ning fizik-kimyoviy tabiatlari va sanab o‘tilgan kattalik va xususiyatlar-
ning sirtning qanday kesimli ekanligiga va fulleren molekulasining ganday konfiguratsiva bilan adsorbsiva-
lanishiga bog‘liq bo‘lishligi o‘rganilmoqda. Ta’kidlab o‘tilgan tadqiqotlar nafaqat nanoelktronika sohasida-
gina amaliy ahamivatga ega hisoblanadi, balki metall-organik gibrid materiallar, molekular elektronika va
o‘ta o‘tkazuvchanlik sohalarida ham yorqin amaliy istigbollidir.

Shunga qaramasdan, fulleren molekulalarning turli metall sirtlari bilan o zaro ta’sir jarayonini tadqiq
qilish o‘rganilmagan jihatlar keng uchraydi. Ana shunday vechimini kutib kelayotgan tadqiqotlardan biri
fulleren Cso molekulasining alyuminiy sirtlar bilan o°zaro ta’sir jarayoni nazariy usullar yordamida moleku-
laning sirtda adsorbsiyalanish energivalari, Al-C bog‘laming uzunligi, ushbu bog‘laming fizik-kimyoviy
xarakterini va shu bilan ushbu giymatlar va xususiyatlarning sirt oreientatsiyasi va adsorbsiyalanish konfi-
guratsiyalariga qay darajada bog ligligini aniglashdir.

Mazkur tadqiqot ishida fulleren Cso molekulasi, aluminiy Al(111) va Al(001) sirtlar tadqiqot ob’ekti
sifatida tanlab olindi. Bunga sabab sifatida quyidagilarni ko‘rsatishimiz mumkin: ma’lumki, alyuminiy Yer
qobig‘ida keng tarqalgan uchta elementdan biri va toza alyumiyni olishning nisbatan oson ekanligi uni me-
tallar ichida arzon bo‘lishligini ta’minlaydi va ushbu xususiyat undan eksperemental tadqiqot ishlarida ig-
tisodiy qiyinchiliklarsiz foydalanish imkonini beradi [11-13]. Bu esa ushbu nazariy ishni amalyotga tatbiq
qilinishini osonlashtiradi. Bundan tashqari alyuminiy organik fotovoltaik qurilmalarda elektrod materiali
sifatida keng qo‘llanilib, u elektronlarni gqabul giluvchi funksionalizatsiyalangan fulleren bilan interfeys ho-
sil qilishi kabi amaliy ishlatilishi aluminiyni nafagat nazariy balki amaliy ishlarda muhim elementlardan
biri ekanligini ko‘rsatadi. Elementning yo*qoridagi kabi bir qator ustunliklari sabab ushbu tadqiqot ob’ekti
sifatida tanlab oldik. Aluminiy (001) va (111) sirtlar ham bir biridan vetarli darajada farq qiladi. A1(001)
sirt atomlari bir biri bilan kamroq bog‘langan bo‘lgani uchun faolroq bo‘lib, sirt bilan kuchli ozaro ta’sir
va adsorbsiya jarayonlarini o‘rganish uchun qulaydir. Al (111) atomlari zich joylashgani sababli eng bar-
qaror sirt hisoblanadi va molekulalar bu sirtga nisbatan tartibli holda adsorbsiyalanadi [14—17]. Aluminiyga
tegishli bu kabi xususiyatlar uni acrokosmik texnika, mikroelektronika va nanokompozit materiallar uchun
asosly komponentga aylantiradi. Aluminiyning asosiy kamchiligi yuqori mexanik mustahkamlikka ega
emasligi bo‘lib, ushbu nuqsonni bartaraf etish uchun aluminiy va fulleren nanokompozitini ya’ni matritsasi
vato‘ldiruvchisi, mos ravishda, aluminiy va fulleren bo‘lgan nanokompozit material yaratish bu soha tadqi-
gotchilarining diggatini tortmoqda.

Tadqiqot metodologiyasi. Mazkur tadqiqot ishi doirasida ko rib chigilgan barcha o‘zaro ta’sir jara-
yonlari molekulyar dinamika (MD) usuliga asoslangan ochiq manba LAMMPS (Large-Scale Atomic/
Molecular Massively Parallel Simulator) paket dasturida simulatsiya gilingan [18]. LAMMPS paket dasturi
turli atomlararo potensiallar (kuch maydonlari) va o‘rganilayotgan obyektlari xusuyatlari va shaklidan kelib
chigqgan holda belgilanuvchi ma’lum chegaraviy shartlardan foydalangan holda turli sistemalarni, masalan,
qattiq holatdagi strukturalar (metall, keramika) kabi bir nechta atomdan tortib milliardlab sondagi atom ega
bo‘lgan turli o‘lchamli (bir o‘lchamdan uch o‘lchamgacha) struktura holatidagi stmakroskopik tizimlar bi-
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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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