AZBRBAYCAN RESPUBLIKASI

olyazma hiququnda

NANO-Si+H20 SISTEMINDO GEDON RADiIiASION-
HETEROGEN PROSESLORIN TODQIQi

Ixtisas: 2225.01- Radiasiya materialgiinasligi

Elm sahosi:  Fizika
Iddiac: Sevinc Mammadhasan qiz1 Basirova
Folsafo doktoru elmi doracasi
almag Ggln togdim edilmis dissertasiyanin

AVTOREFERATI

Baki — 2021



Dissertasiya igi, Azorbaycan Milli Elmlor Akademiyast Rz}diaSlyi
Problemlori Institutunun “Heterogen proseslorin radiasiya kimyast
laboratoriyas1 ve Azorbaycan Miidafio Senayesi Nazirliyi Mllll
Aerokosmik Agentliyin “Radioaktiv-girklanmalara nozarot Olgii
cihazlar1” g6basinda yerins yetirilmigdir.

Elmi rahboarloar: Fizika elmlari doktoru, professor
Adil Polad oglu Abdullayev
Kimya elmlori namizadi,dosent
Yadigar Dévlat oglu Caforov

Rasmi opponentlor: Omakdar elm xadimi, Fizika-riyaziyyat
elmlori doktoru, professor
Eldar Mehrah oglu Qocayev

Fizika-riyaziyyat elmlori doktoru,
professor
Namiq Abdulavval oglu 9hmadov

Fizika elmloari doktoru, dosent
Niisaba Niibarak qi1z1 Haciyeva

Azorbaycan Respublikasinin Prezidenti yaninda Ali Attestasiya

Komissiyasmnin AMEA Radiasiya Problemlari Institutu nozdindo
faaliyyat géstoran FD 1.21 Dissertasiya Surasi

-riyaziyyat elmlar doktoru,

g 9 falsafs doktoru
i Ohmad oglu Mammadov

1zika {izrs elmlor doktoru, dosent

Elmi seminayin s d\r> '
J éw Mbstanat Ohmad qiz1 Mehrabova

2




ISIN UMUMI XARAKTERISTIKASI

Movzunun aktualhigi. Son zamanlar sanayenin suratli inkisafi
ilo olagadar olaraq tobii enerji ehtiyatlarindan nefto vo gaza olan
tolabat glnd-gindan artmaqdadir. Neft vo qgazdan istifado hom
igtisadi, ham do ekoloji cohatdon miuasir dévrin taloblorina cavab
vermadiyino g0ro, yeni nov enerjiys Kkegid gunun aktual
problemlordon biri olaraq qalmaqdadir. Bu problemlorin  hall
yollarindan biri do alternativ enerjidon (su, kilok, guinss, bio,
hidrotermal, niva va s.) istifadadir. Alternativ enerji manbolarindan
on boylk ehtiyata malik olan1 vo ekoloji tomiz hesab ediloni nliva
enerjisidir. NUva enerjisinin alinmast vo ondan Samarali istifado
yollarindan biri do hidrogen enerjisins kegiddir.

Bu mogsadla do ionlasdirict siialarin tasirilo mixtalif hissacik
Olculli vo masamoali materiallarin (metallar, metal oksidlari va S.) su
ilo tomasda yaradilan sistemlorindo suyun radiasiya-heterogen
parcalanmasindan molekulyar hidrogenin alinmasi Usulundan istifado
edilmigdir. Qeyd olunan sistem (gin optimal rejimin segilmasi
istigamatinds ham Respublikamizda, ham do diger 6lkslords aparilan
elmi tadqigat islorinin naticalarinin tahlili onu demays imkan verir
Ki, bu saho son zamanlar todgiqatcilarin digqet markozindodir.
Bununla yanas1 hamin sistemlordos ionlagdiric siialarin tasirilo gedon
proseslorin fiziki, fiziki-kimyoavi vo kimyavi marhalalarinds hor iki
fazada omolo golon aralig mohsullarin vo mohsullarin alinmasi
mexanizminin 0yronilmasi zorurati yaranir.

Suyun radiasiya-heterogen parg¢alanmasmin elmi oasasini
hazirlamaqla onun termiki vo radiasiya-termiki parcalanmasindan
alman Hz, O2 vo H202 molekulyar mohsullarin 0yranilmasiylo
soyuducu, lengidici vo enerji dastyict kimi sudan istifads olunan
nivo reaktorlarinin tohllkasizliyi tomin olunur. Niivo yanacagi
tullantilarinin  saxlanmasinda istifado olunan konteyner daxilindo
niva cevrilmasindon alinan ionlasdirici siialarin va temperaturun
birgs tasirilo verilmis sistem {i¢lin tohllkali sayilan molekulyar Ho,
O2 vo H202 mohsullart alinir. Bu sistemlorin  tohikasizliyi
gunumuzun aktual mosalalorindandir.
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Tadqgigatin maqgsad va vazifalari. Togdim olunan dissertasiya
isinin asas magsadi d=50, 100 vo 300+500 nm hissacik Olculi -
Si/H,O  yaradilan  sistemlordo  suyun  radiasiya-heterogen
par¢alanmasindan molekulyar hidrogenin alinma ganunauygun-
lugunun misyyan edilmasindan ibaratdir.

Bu mogsadoa ¢atmaq iigiin asagidaki masalalor hall edilmisdir:

e Birqat toqqusma, addimlama vo Monte-Karlo metodlarindan
istifado edorok, Mathcad proqrami asasinda model qurularaq Kicik
enerjili elektronlarla silisium atomlari arasinda qeyri-elastiki
toqqusmada prosesinin fiziki marhoalalorinds - muxtalif molekulyar
orbitallarin (MO) birbasa birqat ionlagsmasindan alinan elektron-desik
cutd vo mixtalif elektron-hayacanlanma hallart kimi suyun
parcalanmasinda rolu olan aktiv araliq mohsullarin energetik
¢iximlari riyazi model asasinda hesablanmasi;

e Homin model osasinda, y-kvantlarin tosirilo nanohissacik
daxilindo omolo golon mixtalif enerjili elektronlarin  hissacik
sothindon maye fazaya (su daxilina) emissiya faizinin hissacik
6l¢lisundan va onun kinetik enerjisindon asililigs;

e vy-kvantlarn tasirilo 50, 100 vo 300500 nm hissacik 6l¢uli -
Si/H,O  adsorbsiyali  sistemlordo  suyun radiasiya-heterogen
par¢alanmasindan alinan molekulyar hidrogenin amalogolmo stroti
Vo energetik ¢iximimin hissacik 6lgisundan vo hissacik sathindo
adsorbsiya olunan suyun dolma daracasindon asililigs;

e y-kvantlarin tasirilo V=5 ml su daxilinds vibrator vasitssilo
suspenziya etdirilon d=50, 100 vo 300500 nm hissacik 6l¢ull Si-un
olavasilo  yaradilan  sistemlords  suyun  radiasiya-heterogen
par¢alanmasindan alinan molekulyar hidrogenin amalogolmo stroti
Vo energetik ¢iximina Si-un kutlasi vo hissacik 6lgisuniin tasiri;

e d=50 nm hissacik 6l¢uli nano - Si/H2O yaradilan sistemda
suyun  termiki  vo  y-kvantlarin  tosirilo  radiasiya-termiki
parcalanmasindan alinan molekulyar hidrogenin amalagalma strati
Vo energetik ¢iximinin sistemin temperaturu va reaksiya muhutinds
su buxarinin sixligindan asililigi misyyan edilmisdir.

Tadgiqat metodlarl. Dissertasiya isinin naticalori yiksok
dogiglik vo hossasliga malik “Agilent-7890” vo “IlBer-102” Qaz
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xromatoqraflarindan, infraqrmzi (1Q)- spektrometri, atom qivvo
mikroskopu (AQM), fiziki-kimyavi va Kimyavi analiz metodlarindan
istifado edilmoklo aparilmisdir. Nozori hesablamalar (kinetik tahlil,
riyazi modellosdirma) mduasir tolobloro cavab veran Mathcad
kompiiter proqrami Vvasitasilo aparilmigdir. Fiziki komiyyatlarin
tocriba vo model ossasinda hesablamadan alindigi qiymatlorinin
uygunlugu riyazi modellagsmonin yetarli oldugunu siibut etmisdir.
Mudafiaya ¢ixarilan asas muddaalar:

1. Kicik enerjili elektronlarla Si atomlar1 arasinda geyri-elastiki
togqusmadan alinan, nano - Si/H2O sistemlarinds suyun radiasiya-
heterogen pargalanmasindan molekulyar hidrogenin alinmasinda rolu
olan geyri-tarazligh enerji dasiyicilariin (elektronlar, desiklor vo
eksitonlar) miioyyanlogdirilmasi;

2. vy-kvantlarin tosirilo nano - Si/H20 yaradilan suspenziyali
sistemlorinds hissacik daxilinds amolo galon vo onun sathindan su
daxilina emissiya olunan elektronlarin suyun pargalanmasindan
molekulyar hidrogenin alinmasinda rolunun miisyyanlosdirilmasi;

3. y-kvantlarin tosirilo, nano-Si/H,O yaradilan sistemlorindo
suyun parcalanmasindan alinan molekulyar hidrogenin energetik
¢iximina kiitls, 6l¢l, hissacik sothinds suyun dolma doaracasi va
temperatur effektlorinin tosirinin miioyyonlogdirilmosidir.

Tadqgiqatin elmi yeniliyi:

1. Addimlama, birqat toqqusma vo Monte-Karlo metodlarindan
istifado edorok, kigik enerjili elektronlarla Si atomlari arasinda geyri-
elastiki toqqusmada prosesin fiziki morhalalorinds amalo golon vo
suyun radiasiya-heterogen pargalanmasinda rolu olan muxtslif MO-
larin birbasa birqat ionlasmasindan amola goalon elektron-desik ciitii
vo elektron-hoyocanlanma hallart kimi qeyri-tarazligh enerji
dasiyicilarin energetik ¢iximlari riyazi model qurularag Mathcad
programi 9sasinda hesablanmigdir.

2. Homin model asasinda, y-kvantlarin tasirilo nano-Si daxilinds
omolo golon elektronlarin hissocik sothindon emissiya faizinin
hissacik 0Ol¢usiindan va onun kinetik enerjisindon asililigi miioyyan
edilmisdir.

3. y-kvantlarin tasirilo d=50 nm hissacik Ol¢tlu nano-Si/H20O
sistemindo suyun radiasiya-heterogen parcalanmasindan alinan
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molekulyar hidrogenin amologalma siirati vo energetik ¢iximi
hissacik sathindos suyun dolma daracasilo (6) diiz mitsnasib olaraq
artmast vo muoayyan giymatlordon sonra meyl bucaginin azalmasi
muayyon edilmisdir.

4. y-kvantlarmn tasirilo d=50, 100 vo 300+500 nm hissacik 6l¢ili
nano-Si/H2O yaradilan sistemlorindo (6=4) suyun radiasiya -
heterogen  pargalanmasindan alinan molekulyar  hidrogenin
omalogalma sdratinin  vo energetik ¢iximmin onun  hissacik
Olcularindon asililig askar edilmisdir.

5. vy-kvantlarin tosirilo V=5 ml su daxilinds vibrator vasitasilo
suspenziya etdirilon d=50, 100 va 300+500 nm hissacik 6l¢ull Si-un
olavasilo yaradilan sistemlordo suyun parcalanmasindan alinan
molekulyar hidrogenin amalogalma slrati vo energetik ¢iximinin
hissacik Olculorindon asili olaraq Si-un kitlesinin - mioayyan
giymatlarina gadar onunla diz miitonasib olarag artmasi vo sonradan
meyl bucaginin azalmasi miayyan edilmisdir.

6. d=50 nm hissacik 6l¢uli nano-Si/H20 yaradilan sisteminda
suyun  termiki vo  y-kvantlarin  tosirilo  radiasiya-termiki
parg¢alanmasindan aliman molekulyar hidrogenin amologalma sirati
Vo energetik ¢iximinin sistemin temperaturu vo reaksiya muhatindo
su buxarinin sixligindan asliligr miisyyan edilmisdir.

Tadgiqatin nazari va praktiki ahamiyyati. Dissertasiya isi
Uzro alimmis naticolor aerokosmik todgigat islorinds, aerokosmik
texnologiyalarda, yavasidici, soyuducu Vo enerji dastyicist Kimi
yungul sudan istifado olunan niivo reaktorlarinda, yiksok enerjilor
fizikas1 vo kimyasinda, niivo yanacagi tullantilarindan istifado vo
onun saxlanilmasinda, radiasiya-heterogen proseslordon alman
ekoloji tomiz enerji monbayi olan hidrogen energetikasinda istifado
oluna bilar.

Aprobasiyas1 va tatbigi. Dissertasiya isinin asas naticalari,
asagidaki Respublika vo Beynolxalg soviyyali todbirlords maruzs
edilmisdir:

e “Akademik Elm Hoftoliyi - 2015”- Beynolxalq
Multidissiplinar Forumu, AMEA, 2-5 noyabr 2015, Baki;



e Dedicated to the 93" Anniversary of the National leader of
Azerbaijan, Heydar Aliyev 1V International Scientific Conference of
Young Researchers, 29-30 april 2016, Baku;

o “XOZORNEFTQAZYATAQ - 2016  elmi-praktiki
konfransin materiallari, ANSU, 2016, Bakai;

e Azorbaycan xalqmin tmummilli lideri Heydor ©Oliyevin
anadan olmasimin 94-ct ildonimina hasr olunmus tolobs va gonc
todgiqatgilarin =~ “Ganclor vo elmi innovasiyalar” mdvzusunda
respublika elmi texniki konfransi, AzTU, 3-5 may 2017, Baki,

e “Koordinasion birlosmoalor kimyasi: Analitik kimyanin aktual
problemlori” movzusunda beynolxalg elmi konfrans, BDU, 16-17
noyabr 2017, Baki;

e “Ekologiya: tobiast vo comiyyat problemlori” mévzusunda I11
Beynoalxalq EImi konfrans, BDU, 7-8 dekabr 2017, Baki;

e Dedicated to the 95" Anniversary of the National leader of
Azerbaijan, Heydar Aliyev Il International Scientific Conference of
Young Researchers, BEU, 27-28 april 2018, Baku;

e “Radiation processes and their applications” international
conference dedicated to the 70" Anniversary of Academician M.K.
Karimov, Institute of Radiation Problems ANAS, November 13-14,
2018, Baku;

e “EurasiaScience” XXV MexayHnapoaHast HAy4HO-
npakThdeckas — KoH(epeHiwms, Hay4HO-M3IaTeNbCKUH  LEHTP
“AxrtyanbHocTb.PD”, 2019, Mocksa.

Nasr olunmus elmi islor: Dissertasiya iginin mdvzusuna aid
Respublika vo xarici jurnallarda 19 elmi is, o ciimlodon 10 mogalos, 9
tezis nasr edilmisdir. Magalalordon 2-si xaricdo Beynalxalq bazalara
daxil olan jurnallarda, 3- isa tokmiollifli ¢ap edilmisdir.

Dissertasiya isinin qurulusu, hacmi va asas mazmunu.

Dissertasiya isi girig, dord fasil, naticolor vo istinad olunmus
157 adda odobiyyat siyahisindan ibarotdir. Isin imumi hocmi 137
sohifadon, o cimladon: 41 sokil vo 20 cadvaldan ibaratdir.

Disseratsiya isinin yerina yetirildiyi toskilatin ada:

Dissertasiya isi, Azorbaycan Milli Elmlor Akademiyasi
Radiasiya Problemlori Institutunun “Heterogen proseslorin radiasiya
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kimyas1” laboratoriyast Vo Azarbaycan Miudafio Sonayesi Nazirliyi
Milli Aerokosmik Agentliyin “Radioaktiv-girklonmalara nazarst 6lcii
cihazlar1” sobasinds yerins yetirilmisdir.

ISIN MOZMUNU

Girisdo movzunun aktualligi osaslandirilmis vo todgigat
tisullart haqqinda molumat verilmis, isin elmi yeniliyi vo praktiki
ohomiyyati gosterilmis, isin moagsadi, strukturu vo mazmunu barada
molumat verilmis, miidafioys ¢ixarilacaq osas muddealar vo isin
aprobasiyasi gostorilmisdir.

Birinci fasilda dissertasiya movzusu Uzro mévcud odabiyyat
molumatlart vo onlarin tohlili verilmisdir. lonlasdiric1 siialar (y-
kvantlar, elektronlar, protonlar, neytronlar, o-zarraciklor, yiksok
enerjili ionlar vo s.) maddo daxilindon kegarkon, onu toskil edon
atom vo ya molekullarla qarsiligli tesirdon geyri-tarazhiqli enerji
dasiyicilart (elektron-desik ciitlari, elektron-hayacanlanma hallar1 va
muxtolif tipli radiasiya defektlori) kimi aktiv araliq hissaciklor amalo
golir. Bu hissaciklor Me(MeO)/H20 yaradilan adsorbsiyali vo
suspenziyali sistemlords suyun parcalanmasindan molekulyar
hidrogenin alinmasi proseslorindo mihim rol oynayirlar. Hal-hazirda
bu aktiv araliq hissaciklorin suyun homogen vo heterogen
sistemlordo pargalanmasindan alinan mohsullarda rolu axira qoador
hom tocriibi, hom do nozori olarag Oyronilmomisdir. Belo Ki,
radiasiya-heterogen proseslordon alinan mohsullarin  energetik
ciximinin: istifado olunan Me va ya MexOy-in Kitlosi, hissacik
Olcusi, hissacik sathinda adsorbsiya olunan suyun sathinin dolma
doracasi, sistemin temperaturu vo yuxari temperaturlarda reaksiya
muhitindo su buxarinin sixligindan asililign kifayot godor todgiq
edilmomisdir.

Ikinci fasilda dissertasiya isinin tocriibi hissesi verilmisdir. Bu
fasilda istifado olunan muxtalif 6l¢ull Si-un termiki islonma yolu ilo
sathinin tomizlonmasi, suyun havadan tomizlonmasi va silisium
sathino suyun govulma yolu ilo nano-Si/H>O sisteminin hazirlanmasi
tisullar1 verilmisdir. Todgiqat isindo y-siialanma monboyi kimi ®Co
izotopundan istifado edilmisdir. Moanbayin doza glcini toyin etmok
uctin ferrosulfat dozimetrik, tomiz metanin par¢alanmasindan
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molekulyar hidrogenin alinmasi1 vo nozori hesablama metodlarindan
istifado olunmusdur. Stialanmadan sonra alinan mohsullar va araliq
mohsullar Qaz Xromatoqrafiya, IQ — spektroskopiya va AQM-dan
istifado etmoklo aparilmisdir. Nozori hesablamalar (kinetik tshlil,
riyazi modellosdirma) Mathcad komputer programi osasinda hoyata
kegirilmisdir.

Uclincti fasilda y-kvantlarin tesirilo nano-Si, HO, nano-
Si/H2O sistemlori daxilinds prosesin fiziki morhalasinds trek
daxilinds asason Kicik enerjili elektronlar omaloa galir. Riyazi model
qurularaq kicik enerjili elektronlarla (E=0,1-10,0 keV) Si atomlar1
arasinda qeyri-elastiki toqqusma mohsullari: -muxtalif elektron-
hoyoacanlanma hallart (Liv, I'2, L3, I'15, Lic, X1c) vo MO-larin (K-(15),
L-I (2s), L-II (2p '2), L-III (2p 3/2), M-I (3s), M-Il (3p)) birbasa
birqat ionlasmasindan omalo golon elektron-desik ciitlorinin
energetik ¢iximlar1 birgat toqqusma, addimlama vo Monte-Karlo
metodlarindan  istifado edorok, Mathcad programi osasinda
hesablanilmigsdir. Hesablamada, ilkin elektronlar vo onlarin
yaratdiglar1 har bir yeni nasil 6-elektronlar geyri-elastiki toqqusmada
0zlorinin kinetik enerjilarinin miayyan hissasini itirirlor ki, bu proses
elektronun Kinetik enerjisinin yenidon geyri-elastiki toqqusma yarada
bilono kimi davam etdirilmigdir. Alinan gqeyri-tarazliqli enerji
dasiyicilari: -elektronlar, desiklor vo elektron-hayacanlanma hallari
(eksitonlar)  suyun heterogen parcalanmasindan  molekulyar
hidrogenin alinmasi proseslorinds birbasa rol oynayirlar.

Ogor toqqusmadan ovval vo sonra Si atomunu sukunstda gabul
etsok, onda ilkin elektronlarla Si atomlar1 arasinda qeyri-elastiki
toqqusmada enerji balansini on sads halda asagidaki (1) sokild:

E=E +AE (1)
yazmagq olar ki, burada, E-ilkin vo Ek-sopilon elektronlarin kinetik
enerjilori, AE isa toqqusma zamani ilkin elektron torafindon Si
atomuna Otlrllon enerjidir. Ionlasma prosesinda Gtiiriilon enerji
muxtalif MO-larin birbasa birqat ionlagmasindan omolo goalon (2)
elektron-desik ciitiiniin:

g, +Si—>Sij +e.+e, (AE=E, +B)) (2)



yaranmasina sorf olunur ki, burada, e,,e_,e, — uygun olaraq ilkin,

s! e
sopilon vo topilon elektronlar, Sij — Si atomunun j-ct MO-min

birbasa birqgat ionlasma halidir. Bu proses (2) zamani otiiriilon enerji
AE- j-c1 orbitaldan topilon elektronun kinetik — Ee vo homin MO-a
uygun rabito enerjilorinin - Bj (cadval 1) comina barabar olur. Enerji
Vo impulsun saxlanma qanunlarma gors, ionlasma prosesindo AE

.. E+B, . .
otlrGlon enerji AE ; =B,, AE = 5 L araliginda doyiso bilar.

Kicik enerjili elektronlarla Si atomlar1 arasinda qeyri-elastiki
togqqusmada MO-larin birbagsa birgat ionlasmasi proseslarinin
effektiv en kosiyini hesablamaq ¢tn Qrizinskinin toklif etdiyi:

G0, (AEEB) e Bj[ E f(l_AE)B;B*IAE ABE[l_BEiJJrgl{z,u[E;AEJi” 3)

B E+B, E
differensial tonlikdan (3) istifads edilmisdir ki, burada, e-elektronun
yiikidiir. ©goar (3) ifadssini, j-c1 MO-a uygun differensial tanliyi,
oturtlan enerjinin bitin mimkin giymotlorine gors, yani AE ; -dan
AE, , -a godor integrallayib, alinan naticoni MO-da elektronlarin

sayima (n;) vursag (codval 1), geyri-elastiki togqusmada homin MO-
i ionlagmasinin effektiv en kasiyinin ilkin elektronun Kinetik
enerjisindon (4) asililigini alariq:

dAE TAE®E

“Em do (AE, E, B,
o,(E.B;)=n, I GJ(dAE !

AEVY\I[\

dAE )

Muxtolif MO-lara uygun ionlagmanin effektiv en kosiklorini (4) comi
ionlagmanin (sokil 1 (2)) tam effektiv (5) en kasiklorini verir:

(€)=Y 5,(E.B)) (5)

Ilkin elektronlarla Si atomlari arasinda qeyri-elastiki toqqusmada
elektron-hayacanlanma proseslorini simvolik olaraq asagidaki sokilda
(6) yazmaq olar:

e +Si > Si; +e;  (AE=W,,) (6)
Bu proses zamani elektronun osas haldan (0), i-ci hayacanlanma
halina kecidin effektiv en kasiyin differensial qiymati Gglin Kutcher
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vo Green torofindon toklif olunmus tonliyin, Cobut torafindon
tokmillosdirilmis (7) formasindan istifads edilmisdir ki,:
do,, (EW) 4E 7)
et st e 2
burada, Qmin — elektron-elektron qarsiligh tosirdo elektron -
hoyacanlanmada minimal enerji |tkp(W):4%(%j f.(W)assilyatorun

guci, R=13,6 eV Ridberq enerjisi, ao -Bor radiusudur. Bu zaman
elektronun asas haldan 0—i-ci elektron-hoyacanlanma halina kegidin
(L, I, L3, I's, Lic, Xic) effektiv en kasiyini tayin etmok dglin (7)
ifadosini homin elektron-hayacanlanmaya uygun pikin enino goro
inteqrallamagq (8) lazimdir:

aw ®)

(70|(E) _[

Muixtalif elektron-heyacanlanmamn (eksitonlar) effektiv en kasiyini
comi isa elektron-hayacanlanma hallarinin (sokil 1 (1)) tam effektiv
(9) en kasikloarini verir:

exc Z O_O i (E) (9)

Qeyri-elastiki toqqusmada ionlasma (5) vo elektron-
hoyacanlanma (9) hallarinin tam effektiv en kasiklarinin cami iso tam
effektiv (10):

dao, EW)

O-tOI( ) GIOn(E) + eXC(E) (10)

—
FJl

—
]

=
;Jl
T

Effektiv en kasiyi, A2

0 -
0.1 1 10 100 1-10% 1-10¢
Elektronun kinetik enerjisi, eV

Sakil 1. Kigcik enerjili elektronlarla Si atomlar: arasinda geyri-
elastiki toqqusma moahsullarinin: elektron-hayacanlanma-cexc(E)
(1), ionlagsma-cion(E) (2) hallarimin va tam effektiv en kasiklarin-

owot(E) (3) elektronun Kkinetik enerjisindan asilihigi

11




en koasiyini (sokil 1(3)) verir. Sokil 1-do elektron-hayacanlasmanin
(ayri 1) vo MO-larin birbasa birqat ionlasmasinin (ayri 2) vo tam
effektiv en kasiyin (ayri 3) elektronun kinetik enerjisindon asililiq
grafiki verilmisdir.

Kicik enerjili elektronlarla Si atomunun arasinda qeyri-elastiki
togqusma mohsullarin energetik ¢iximlar1 iiglin model osasinda
hesablamadan alinan qiymotlor: -muxtalif MO-larinin birbasa birqat
ionlasmasindan amolo golon elektron-desik ciitii cadval 1-do vo
elektron-hayacanlanma hallarinin cadval 2-ds verilmisdir.

Cadval 1.
Kicik enerjili elektronlarla Si atomlar1 arasinda qeyri-elastiki
toqqusmadan alinan miixtalif MO-larmmin (K (1s), L-I (2s), L-1IT1
(2p Y2, L-IIT (2p 3/2), M-I (3s), M-II (3p)) birbasa birqat
ionlasmasindan amala galen elektron-desik ciitlorinin (S; -e")

energetik ciximlar

. o g D Elektronun Kinetik enerjisi, keV
a N
< §E 29 g3
> © g3 @ -
> s 28 &m| 01 ] 05 1 5 10
S Ny = 2
K 4
K 1s 2 1844 0 0 0 0 |0,01
L-1 2s 2 154 0 |0,01]0,03]0,06]|0,07
L-1l | 2p1/2 3 104 0O |006| 01 |0,15]0,16
L-111 | 2p 3/2 3 104 0 |006]| 01 0,15 ]0,16
M-I 3s 2 13,46 | 2,28 | 162 | 1,48 | 1,25 1,18
M-11 3p 2 8,15 |3,69|321]|281]223] 2,08

Model osasinda hesablamada kigik enerjili elektronlarla Si
atomlar1 arasinda qeyri-elastiki toqqusmada prosesin fiziki (107 -
10712 san) morhalasinds elekron-desik ciitiiniin energetik ¢iximi G(h*-
e’) =6,06+3,66 elektron-desik ciitii/(100 eV), elektron-hoyacanlanma
halinin ~ energetik  ¢ixim1  iso  G(exc)=18,9+9,55 elektron-
hoyacanlanma hali/(100 eV) giymatlorini almisdir. Sonradan prosesin
fiziki-kimyavi (1071-10° san) morhalasindo elektron-hayacanlanma
enerjisi Si atomunun gqadagan olunmus zonasinin enindon boyuk olan

12



atomlar dissosiasiya olunarag (Si* — Si*(h*)+e~) yenidon elektron-

desik cutli amalo gatirir ki, bu halda elektron-desik ciitiiniin energetik
cixami G(h*-e7)=24,97-13,21 elektron-desik ciitii/(100 V) alinmisdir.

Cadval 2.
Kicik enerjili elektronlarla Si atomlar1 arasinda qeyri-elastiki
toqqusmadan alinan miixtalif elektron-hayacanlanma hallarinin
(Lv, I, L3, I'ts, Lic, X1c) energetik ¢iximlari

Hoayocan- Hoyacan- | gjekironun kinetik enerjisi, keV
| o

saviyyalori Wos e\} 0,1 0,5 1 5 10
Lay 6,7 1,12 |0,63|051 0,39 | 0,36
I 4,23 285 194|166 | 1,24 | 1,15
Ls 4,15 0,22 |0,13| 0,10 | 0,08 | 0,07
Is 3,4 2 1,36 | 1,14 | 0,85 | 0,79
Lic 2,4 339 |288|264|195 1,72
Xic 1,25 9,34 |891 8,42 5,99 | 5,46

Modelds todgiq olunan nano-silisium hissaciyini radiusu R
olan kira soklinda goabul edsok. y-kvantlarin tasirilo kiira daxilinda
prosesin fiziki moarhoalasinds amolo golon enerji dasiyicilart olan
elektronlar, desiklor vo eksitonlarin bitin hacmdas eyni paylanmasini
va bitun istigamatds eyni ehtimalla daginmasini gobul edok. Alinan
desik morkazlori dreyf noticosindo dasinaraq bir hissasi hissacik
daxili qurulus defektlorinds, bir hissasi do sotho godor migrasiya
edarok soth markazlorinds lokallasa bilirlor. Hissacik daxilinds amala
golon eksitonlar da dasinaraq bir hissasi hacmds tutula, bir hissasi
hissacik sathilo olagali morkozlor vasitssilo digor fazaya otlrils
bilirlor. Stialanmanin tasirilo nano-Si daxilindo amolo galon kompton
elektronlart vo onlarin yaratdiglart hor bir yeni nosil 5-elektronlar
prosesin fiziki morhalasinds hissocik daxilinds elastiki vo qeyri-
elastiki toqqusmada kinetik enerjilorini todricon itirorok, bir hissosi
hissacik daxilinde qurulus defektlori torafindon tutula, bir hissosi do
hissocik sothino qodor dasinirlar. Sotho godor dasinan elektronlardan
kinetik enerjilori sath potensialindan kigik olarsa, onlarin bir hissasi
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sothdo lokallasa, bir hissasi do sathdon oks olunaraq hissacik daxilina
qayidirlar, boyiik olanlar iso hissacik sothini asaraq su daxilino
emissiya olunurlar. Model osasinda elektronlarin trayektoriyalar
izlonilmis vo nanohissacik sathindon su daxilina emissiya olunan
elektronlarin emissiya faizi hesablanmisdir. Sokil 2-do emissiya
faizinin elektronun Kkinetik enerjisindan vo nanohissaciklorin hissacik
6lglisundan asililiq grafiki verilmisdir.

100+ . . .
30 .

=% 60+
=8
40_ »
20~
0 2 T T T T T T
0 05 1 15 2 25 3
MR
Sakil 2. Nanohissaciyin sathindan emissiya olunan elektronlarin
emissiya faizinin onun hissacik 6lgiisiindon asihhig:

Model osasinda hesablamadan alinmigdir ki, elektronlarin
nanohissacik sathindon maye fazaya emissiya faizi onun hissacik
6lglisundan va elektronlarin kinetik enerjisindon asili olaraq doyisir.
Orta sorbast qagis masafasi A>2R sortini 6dayan elektronlarin hamisi
nanohissacik sathindon su daxilino emissiya olunurlar.

Dorduncu fasilda d=50, 100, 300+500 nm hissacik o6lculi
Si/H20 yaradilan sistemlorinda suyun termiki (T=373, 473, 573, 623
Va 673K) vo y-kvantlarin tosirilo (®°Co, P=18,17 rad/san) radiasiya-
termiki (T=300, 373, 473, 573, 623 va 673K) par¢alanmasindan
molekulyar hidrogenin alinmasi proseslori todqiq edilmisdir. Bu
proseslar (¢ istigamotds aparilmigdir.

Birinci istigamatda y-kvantlarin (®°Co, P=18,17 rad/san,
T=300K) tosirilo d=50 nm hissacik 6l¢uli nano-Si sathinin suyun
0=0,25 (1); 0,5 (2); 1 (3); 2 (4); 4 (5); 10 (6) dolma daracalarinda
adsorbsiyas1 ilo yaradilan nano-Si/H,O sistemlorinds  suyun
radiasiya-heterogen pargalanmasindan aliman molekulyar hidrogenin
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miqdarinin siialanma miiddstindon asililigi kinetik ayrilori sokil 3-do
verilmisdir.

—
Lh

—
3]

o

[=2%

L¥5]

N(Hz)10'°, molekul

0 4 8 12 16 20
7. saat

Sakil 3. y-kvantlarin (®°Co, P=18,17 rad/san, T=300K) tasirilo
d=50 nm hissacik 6l¢tli nano-Si sathinin suyun 6=0,25 (1); 0,5
(2); 1 (3); 2 (4); 4 (5); 10 (6) dolma daracalarinda adsorbsiyasi ilo
yaradilan nano-Si/H>O sistemlarinda suyun radiasiya-heterogen
parcalanmasindan alinan molekulyar hidrogenin miqdarimin
siialanma miiddatindan asililig

Sokil 3-do alinan oyrilorin  (1-6) Kinetik hissalorindan
molekulyar hidrogenin nano-Si-a goro toayin edilon amologalma
sliratlori-w(H>) va energetik ¢iximlari-G(Hz) cadval 3-ds verilmisdir.

Cadval 3.
v-kvantlarin (®°Co, P=18,17 rad/san, T=300K) tasirilo d=50 nm
hissacik 06l¢uli nano-Si sathinda adsorbsiya olunmus suyun
radiasiya-heterogen parcalanmasindan alman molekulyar
hidrogenin amalagalma surati-w(Hz2) va energetik ciximinin-
G(H2) onun sathinin suyun dolma daracasindan asilihigi

H>-nin amalogalma siiratlori Sathin dolma daracasi, 6
Vo energetik ¢iximlari 025] 05 1 2 4 10
w(H>)-10**, molekul/(q-san) | 0,33 | 0,63 | 1,23 | 2,2 | 3,1 | 3,25
G(H2), molekul/(100 eV) 0,29 1055108192 | 2,7 | 2,87

Digar torafdon d=100, 300+500 nm hissacik 6lcili Si-la sathin
dolma daracasinin 6=4 qiymatinds hamin proseslor aparilmisdir.
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y-kvantlarin tasirilo Si hissociyi daxilinds omolo galon va
hissacik/su sorhaddine godor migrasiya olunan desiklor sothds
adsorbsiya olunmus su [Si-H,0,] kompleksi torofinden tutularaq

(11) ion-kompleksini yaradirlar.

[Si-H,0,]+h" > [Si-H,0] (12)
fon-kompleksi istilik vo ya tunel elektronlar1 ilo rekombinasiya
olunaraq elektron-hayacanlanma kompleksini (12) amols gatirir.

[Si—-H,0.] +e —[Si-H,0,[ (12)
Digor torofdon ionlagdirici siialarin tasirilo amalo golon eksitonlar
(yalmz Li) 0z enerjisini (6,7 eV) sothdo adsorbsiya olunan su
kompleksina 6tiurarok, kompleksin elektron-hoyacanlanmasini (13)
yaradirlar.

exc+[Si—H,0,]—[Si—H,0, (13)
Har iki halda kompleksin elektron-hayacanlanma [Si—H,0,] enerjisi

adsorbsiya olunmus su molekulasina Gtiiriilorok onun pargalanmasina
(14) sabab olur va naticads nanohissacik sathindo:

[Si—H,0,] -Si—-OH +H (14)
OH grupu va H atomu alinir. Nahayat, suyun radiasiya-heterogen
parcalanmasindan molekulyar hidrogen (H+H—H>) alinir. Qonsu
OH qruplarinin birlogmasi noticasinds sothin dozadan asili olaraq
oksidlogmasi do (15) bas verir:

2SiOH —» Si—-O0-Si+H,0 (15)
Bu zaman suya 6tiriilon elektron-hayacanlanma enerjisi (Eexc) suyun
parcalanmasi (H.O—OH+H) i¢iin lazim olan (Erap=5,1 eV) rabito
enerjisindon boyUk vo ya ona barabar (Eexc>Erab) olmalidir.

Belaliklo, y-kvantlarin Si/H2O sistemina toasirilo  hissacik
daxilindo yaranan qeyri-tarazligli enerji dasiyicilarin (elektronlar,
desiklor vo eksitonlar) sothdo adsorbsiya olunan su molekulasina
Oturulmasi ilo gedan (11-15) reaksiyalarinda suyun parcalan-masinin
bas vermasi ii¢iin onlarin sothi adsorbsiya soviyslorino migrasiyasi
bas vermalidir. Hissaciklorin sothi soviyyaya migrasiya, diffuziya vo
dreyf mexanizmi ilo bas vera bilir vo onlarin miqrasiya mosafasi
mohduddur. Bu mexanizmlordan (11-15) belo malum olur ki, suyun
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radiasiya-heterogen  pargalanmasindan ~ hor ~ bir  hidrogen
molekulasinin alinmasina iki elektron-desik citii vo iki eksiton sorf
olunmalidir. ©gar gobul etsok ki, y-kvantlarin tasirilo amolo galon
enerji dasiyicilarinin  hamist molekulyar hidrogenin alinmasinda
istirak edirlor, onda (11-15) reaksiyalarina goro Si Sothinda
adsorbsiya olunmus suyun radiasiya-heterogen pargalanmasindan
alinan molekulyar hidrogenin energetik ¢iximi (16) munasibatina
tabe olmalidir:

G(H) =[G, —e )46, (L) (16)

Yani tocriibslordon aliman molekulyar hidrogenin energetik ¢iximi
nozori hesablamadan alinan elektron desik ciitii ilo islok eksitonun
(Liv) energetik ¢iximlari cominin yarisina barabor olmalidir. Codval
4-do d=50, 100, 300+500 nm hissacik Olciili Si sothinds suyun
adsorbsiyast (0=4) ilo yaradilan sistemlordo gedon radioliz
prosesindan alinan molekulyar hidrogenin energetik ¢iximlart model
osasinda hesablamadan alinan qiymoatlorlo muqayisali  sokildos
verilmisdir.

Cadval 4.
Si-un hissacik sathinda suyun adsorbsiyas1 (0=4) ila yaradilan
sistemlorda suyun radiasiya-heterogen parcalanmasindan alinan
molekulyar hidrogenin energetik ¢iximlarmin tacriibs va model
asasinda hesablamadan alinan giymatlarin migayisasi

50 nm | 100 nm | 300+500 nm | Ga(h*-e) | Gn(Lw) | Ga(H2)

Ha-nin energetik ¢iximi, G¢(H,) Model asasinda toyin edilon
molekul/(100eV) giymatlor

27 | 17 | 115 6,06-3,66 | 1,12-0,36 | 3,6-2,01

Gorunduyl kimi hissacik Olciisii artdigca molekulyar hidrogenin
energetik ¢iximi azalir. Bu onu siibut edir ki, enerji dastyicilarin bir
hissasi rekombinasiya olunur, bir hissasi do satha godar ¢atmayir.
Ikinci istigamatda y - kvantlarin (%°Co, P=22 rad/san, T=300K)
tosirilo 5 ml tomiz suyun vo homin miqdarda su daxilina olave
olunaraq stialanma middstindo vibrator vasitesilo suspenziya
etdirilon Si-un kitlosi (m=0,01+0,12 q) va hissacik Ol¢tlarini (d=50,
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100, 300+500 nm) doyismoklo yaradilan sistemlords suyun
parcalanmasindan alinan molekulyar hidrogenin  miqdarinin
stialanma miiddotindon asililigina baxilmisdir. Alinan grafiklarin
kinetik hissalorindan suya gors toyin edilon molekulyar hidrogenin
omoalogalma suratlori-w(Hz2) vo energetik ¢iximlari-G(Hz2) tayin
edilmisdir. Alinan naticalor codval 5-do verilmisdir.

Cadval 5.
v-kvantlarin tasirilo 5 ml tamiz su va hamin miqgdarda su
daxilinds siialanma miiddatinda vibrator vasitasilo suspenziya
etdirilon d=50, 100 va 300+500 nm hissacik 6l¢ult Si-un alavasila
yaradilan sistemlords suyun parcalanmasindan alinan va suya
gora tayin edilon molekulyar hidrogenin amalagalma sirati-w(H2)
va energetik ¢iximimin-G(Hz) onun Kitlasindan asilihgi

50 nm 100 nm 300 =500 nm
w(H2)- W(H2)- W(H2)-
mg;, | ) c(r. ) (). ) G,
q ' moleku ' moleku ' moleku
molekul/ 1008V molekul/ 1008V molekul/ 1008V
(9-san) (9-san) (9-san)

0 - - 0,61 0,436 - -
0,01 5 3,64 3,4 2,77 2,53 1,84
0,02 9,67 7,03 7,97 5,48 5,15 3,75
0,06 13,4 9,05 9,67 7,03 6,3 4,58
0,12 15 10,9 11,1 8,07 7,21 5,24

y-kvantlarin  tasirilo  nano-Si/H20 yaradilan suspenziyali
sistemlordo  hissocik sathindon su daxilino emissiya olunan
elektronlara go6ro hissacik otrafi fazada mioyyan galinligda
elektronlarin konsentrasiyasi tomiz suya nisbaton daha boyik olur.
Hissocik Olgulori artdiqca, emissiya olunan elektronlarin emissiya
faizi azalir. Su daxilina emissiya olunan elektronlar dipol
relaksasiyasi, elastiki vo geyri-elastiki toqqusma naticasinds Kinetik
enerjilorini todricon itirarok ovvalco istilik, sonradan solvatlagmis
elektronlarina ~ gevirilirlor. ~ Solvatlasmis  (e;,) elektronlarla  su

molekullar1 vo protonlasmis su molekullar1 (H3O") arasinda gedon
reaksiyalardan alinan molekulyar vo atomar hidrogeni asagidak: (17-
19) sokilda tosvir etmok olar:
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2e,,+2H,0 > H, +20H" a7

e,tH+H,0—>H, +OH" (18)

€,y +H,O0">H+H,0 (19)
Codval 6-da, y-kvantlarin tasirilo, d=50, 100, 300+500 nm hissacik
olculi  Si/H,O  yaradilan suspenziyali  sistemlordo  suyun
parcalanmasindan  alman  molekulyar  hidrogenin  energetik
c¢iximlarmin tacriibalordon vo model osasinda hesablamadan alinan
giymatlori  miqgayisali  sokildo  verilmisdir. Model osasinda

molekulyar hidrogenin  energetik ¢iximi (20) ifadosi osasinda
hesablanilmigdir.

G,(H)=3[6,(h" —e) 6, (L) +6()] @)

Cadval 6.
y-kvantlarm tasirila, Si/H>0O yaradilan suspenziyah sistemlorda
suyun parcalanmasindan aliman molekulyar hidrogenin
energetik ¢iximlarimin tacriiba va model ssasinda hesablamadan
alinan giymatlarin migayisasi

. MOI?kUIyar . Tacriibadan alinan naticalor Nozori
hidrogenin energetik X
naticalor
¢1X1mi 50 nm | 100 nm 300500 nm
G(H»), molekul/10eV | 10,9 8,07 5,24 12,5-6,6

Goranduyd  kimi  hissacik  Olgiisii  artdigca molekulyar
hidrogenin energetik ¢iximi azalir. Bu onu siibut edir ki, enerji
dastyicilarin bir hissasi rekombinasiya olunur, bir hissasi do sotho
godor dasina bilmirlor. y-kvantlarin tosirilo suspenziyali sistemlordo
molekulyar hidrogenin alinmasi prosesini ham rekombinasiya
mexanizmi (11-14), hom birbasa eksitonlarin Otliriilmasi (13-14),
hom do bork cisim sothindon emissiya olunaraq su daxilinds
solvatlasan elektronlar vasitosilo (17-19) bas vera bilir.

Uglincti istigamatda d=50 nm hissacik 6lctli nano-Si-un
T=673K temperaturda, p=0,25; 0,5; 1, 3 vo 8 mg/sm?® sixliqda su
buxari ilo tomasda, suyun termiki vo y-kvantlarin (GOCO, pP=18,17
rad/san)  tosirilo  radiasiya-termiki  pargalanmasindan  alinan
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molekulyar hidrogenin miqdarinin siialanma miiddstindon asililigina
baxilmigdir. Alinan grafiklorin Kinetik hissasindon molekulyar
hidrogenin amalagolma suratlori:-termiki-wr(Hz), radiasiya-termiki-
WrT(H2) Vo radiasiyanin payr wr(H2)=wgrt(H2)-wr(H2)) ifadosi
osasinda toyin edilmigdir. Molekulyar hidrogenin energetik ¢iximi-
Gr(H2), slratlor fargina - wr(H2) gors tayin (cadval 7) edilmisdir.

Cadval 7.
T=673K temperaturda d=50 nm hissacik Olcili nano-Si-un
reaksiya muhitinds p=0,25; 0,5; 1; 3 va 8 mg/sm® sixhqda su
buxan ilo tomasda, suyun termiki va y-kvantlarin tasirilo
radiasiya-termiki ~ parcalanmasindan  aliman  molekulyar
hidrogenin amoalagalma suratlori (wt(H2), wrt(H2), wr(H2) Vo
energetik ¢iximlar1 Gr(H2)

Molekulyar hidrogenin smalagsalma Su buxarmin sixligi, mg/sm?3
stratlori-(wr(Hz), wrr(Hz), wr(Hz))
Va energetik ¢iximlari-Gr(H2) 0,25 0,5 1 3 8
wr(H2)104, molekul/g-san 1,68 | 3,34 | 6,49 | 18,74 | 20,1
Wrt(H2)-10%4, molekul/q-san 1,73 | 345 | 6,7 | 19,15 | 20,6
Wr(H2)-10"%#, molekul/g-san 0,05 01 | 021 | 041 0,5
Gr(H2), molekul/100eV 0,45 0,89 | 1,85 3,6 4.4
Cadval 8.

T=673K temperaturda, d=50 nm hissacik 06l¢uli nano-Si-un
reaksiya muhitinds p=8 mqg/sm? sixhqda su buxar ilo tamasda
suyun termiki va y-kvantlarin tasirilo radiasiya-termiki
parcalanmasindan ahnan molekulyar hidrogenin amalagalma
suratina va energetik ¢ciximina temperaturun tasiri

T K wr(Hz),mole- | wgr(H2),mole- | wg(H2),mole- | Ggr(Hz),mole-
' kul/g-san kul/g-san kul/g-san kul/(100-eV)

300 - 0,325- 10 0,325- 10 2,87

373 - 0,332 - 10* 0,332 - 10* 2,9

473 - 0,363 - 10* 0,363 - 10* 3,2

573 2,40 - 10 2,88 - 10* 0,48 - 10* 4,2

623 7,22 - 10% 7,71 - 10% 0,49 - 10* 4,32

673 2,01-10% 2,06 - 101 0,50 - 10 4.4
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Digor torofdon d=50 nm hissacik Olculli nano-Si-un p=8
ma/sm? sixliqda su buxari ilo tomasda, suyun termiki va y-kvantlarin
(®°Co, P=18,17 rad/san) tosirilo radiasiya-termiki parcalanmasindan
alinan molekulyar hidrogenin miqdar;, omoalogalmo surati Vo
energetik ¢iximlarmin sistemin temperaturundan (T=300, 373, 473,
573, 623, 673K) asililiq ganunauygunlugu tadqiq edilmisdir.

15.2 A
14.8 - b
3z
144 5 A
'~___’___f3__._____.1
14 T T T
0 1.5 2 25 3
(1/T)-103, K-

Sokil 4. d=50 nm hissacik 6l¢ill nano-Si-un reaksiya muhitinda
p=8 mq/sm? sixhqda su buxari ilo tamasda suyun termiki va y-
kvantlarin tasirils radiasiya-termiki parcalanmasindan alinan

molekulyar hidrogenin amalagalma suratlarinin Igw-nin 1/T-dan

asilihgi

Arrenius koordinatlarindan (Igw(H2), 1/T)) istifado edoarok
nano-Si-un reaksiya miihitinds p=8 mqg/sm® sixliqda su buxari ilo
tomasda suyun termiki vo y-kvantlarin tosirilo radiasiya-termiki
parcalanmasindan alinan molekulyar hidrogenin amalogolmo
sratinin  Igw-nin  1/T-don asililigindan, proseslorin aktivlosma
enerjilori tayin edilimisdir. T=300-473K temperatur doyismosindos
nano-Si/H2O sistemindon molekulyar hidrogen suyun radiasiya-
termiki parcalanmadan alinir ki, bu prosesin aktivlosmo enerjisi 1,07
kC/mol (sokil 4 (1a)) toyin edilmisdir. T=573-673K temperatur
doyismasinda iso molekulyar hidrogen suyun hom radiasiya-termiki
(sokil 4 (1b)), hom do termiki (sokil 4 (2)) par¢alanmasindan alinir ki,
hor iki prosess uygun aktivlosmo enerjilori 53,83 kC/mol vo 68,6
kC/mol tayin edilmisdir.

[Q-spektroskopiya metodu ilo milayyan olunmusdur ki, nano-
Si/H20 sisteminds suyun radiasiya-termiki va termiki pargalanmasi
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zaman1 H — rabitali qruplarin Sathdon ayrilma va izols olunmus OH —
gruplarinin sothds oamolagalma siratlori radiasiya-termiki prosesds
daha boyiikdiir. Bu da radiasiyanin stimullasdirici rolunu gostarir vo
molekulyar hidrogenin amalagalmo siiratinin vo energetik ¢iximinin
giymatlori ilo uzlasir. Eyni zamanda y-kvantlarin tosirilo nano-
Si/H20 heterosisteminds T=300-673K temperatur intervalinda suyun
pargalanmasi1 zamani aktiv araliq mohsullar (Si-O, Si-H, Si-OH, Si-
H2) amals galir.

Ilkin vo radiasiya-termiki oksidlosmis silisiumun sathlorinin
muqgayisali AQM analizi asagidaki naticalori sOylomoayo asas verir:
1)Oksidlogsmis sath nisbston daha nizamli qurulusa malikdirlar,
2)Radiasiya-termiki  oksidlogsmis tobogolor daha Kicik 6lculi
hissaciklorin (1,5 dofo kicik, maksimum paylanma 100-150 nm)
istirak1 xarakterizo olunurlar. Bu zaman hissaciklorin say1 ~2 dofo
(14000:650) artr.

OSAS NOTICOLOR

1. Model osasinda kigik enerjili elektronlarla Si atomlari
arasinda prosesin fiziki morholosindo geyri-elastiki  togqusma
mohsullarin energetik ¢iximlari:-miixtolif MO-larin birbasa birqat
ionlasmasindan alinan elekron-desik ciiti  G(h*-e)=3,66-6,06
elektron-desik ciitii/(100 eV), elektron-hoyacanlanma hallarinin
G(Si")=9,55-18,9 hoyocanlanma hali/(100 eV) vo sonraki fiziki-
kimyavi moarhslosindo elektron-desik ciitii  G(h™-e7)=13,21-24,97
elektron-desik ciitii/(100 eV) alinmisdir.

2. Mioyyon edilmisdir ki, y-kvantlarin tasirilo nano-Si daxilindo
omalo golon vo hissocik sothindon su daxilino emissiya olunaraq
orada solvatlagan elektronlarin  energetik c¢iximi hissaciyin
Ol¢iistindon vo elektronun kinetik enerjisindon asili olaraq doyisir.
Orta gagis mosafosi A>2R sortini 6doyon elektronlarin  hamisi
nanohissocik sothindon su daxilins emissiya olunurlar.

3. y-kvantlarin tasirila, nano-Si(d=50 nm)/H20 sisteminds suyun
parcalanmasindan alinan molekulyar hidrogenin energetik ¢iximu,
0<2 qiymotlorindo sothin dolma dorocosilo diiz miitonasib olaraq
artmast, 0>2 isa meyl bucaginin kaskin azalmasi miisyyon edilmisdir.
d=50, 100, 300+500 nm hissacik olgiili Si/H>O adsorbsiyali (6=4)
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sistemlordo suyun radiasiya-heterogen parcalanmasindan alinan
silisiuma gora tayin edilon molekulyar hidrogenin energetik ¢iximlari
uygun olaraq G(H2)=2,7; 1,7 vo 1,15 molekul/(100 eV) miioyyon
edilmisdir. Adsorbsiyali sistemdo model osasinda hesablanan
enerjinin  rekombinasiya vo  eksiton ~mexanizmlorine  goro
Otlirilmosindon aliman  molekulyar hidrogenin energetik ¢iximi
Gn(H2)=2-3,6 molekul/100 ¢V alinmisdir.

4. vy-kvantlarin tasirilo d=50, 100 vo 300500 nm hissacik ol¢iili
Si/H20 yaradilan suspenziyali sistemlords, suyun pargalanmasindan
alan vo suya gors toyin edilon molekulyar hidrogenin maksimum
energetik ciximlart iiglin uygun olaraq G(H2)=10,9; 8,07 vo 5,24
molekul/100eV qiymatlori alinmigdir. Bu sistemdo molekulyar
hidrogenin  energetik ¢iximinin ~ Si-un  Kutlesinin - msi<0,02q
giymatlorinds, onunla diiz mdutonasib olarag artmasi, msi>0,02q
giymatlarinds iso hissacik Ol¢llarindan asili olaraq meyl bucaginin
koskin azalmasi miisyyan edilmisdir. Model osasinda enerjinin
rekombinasiya vo eksiton mexanizmlorino goro Otiiriilmasi vo
nanohissocik sothindon su daxilino emissiya olunaraq orada
solvatlagan elektonlara goro hesablanan molekulyar hidrogenin
energetik ¢iximi Gn(H2)=6,6-12,5 molekul/100 eV alinmigdir.

5. Nano-Si(d=50 nm)/H2O sistemindo T=673K temperaturda,
reaksiya miihitindo su buxarimin sixliginin p=0,25; 0,5; 1; 3 vo 8
ma/sm® giymeotlorindo suyun termiki vo y-kvantlarm tosirilo
radiasiya-termiki pargalanmasindan aliman molekulyar hidrogenin
energetik ¢ixim1 0<p<3 mg/sm?® giymotlorindo onunla diiz miitonasib
olaraq artmasi, p>3 mg/sm?® qiymotlorindo iso artim siiratinin koskin
azalmas1 miioyyan edilmigdir.

6. Nano-Si/H20 sisteminds, reaksiya miihitindo su buxarinin
sixligmin p=8 mg/sm® giymotindo suyun termiki vo y-kvantlarin
tosirilo  radiasiya-termiki parcalanmasindan aliman molekulyar
hidrogen 300K<T<473K temperatur doyigsmosindo yalniz radiasiya-
termiki, bu prosesin aktivlosma enerjisi 1,07 kC/mol, 573K<T<673K
temperatur doyismosindo iso hom termiki, hom do radiasiya-termiki
proseslordon alinmisdir ki, homin proseslorin aktivlosma enerjilori
uygun olaraq 68,6 kC/mol vo 53,83kC/mol-a toyin edilmisdir. Homin
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sistemlorde alinan molekulyar hidrogenin radiasiyanin payimna gore
hesablanan energetik c¢ixim1  G(H2)=2,7-4,4 molekul/100-eV
alinmisdir.
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