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Рис. 2.2. 3d-изображение электростатического 
потенциала в решетке Si с ячейкой Si2ZnS 

Следует отметить, что электростатический потенци-
ал рассчитывается как потенциальная энергия взаимо-
действия единицы положительного заряда с молеку-
лярной энергией. 

Уравнение Шредингера в подходе полуэмпириче-
ского метода решаются для атомов и структур с ис-
пользованием известных приближений и упрощений. 
Во всех методах этой группы в расчет вводятся только 
для валентных электрона (валентное приближение), 
причем экспериментальные значения делают необхо-
димость расчетов ряда величин и коррекции ошибоч-
ных результатов приближений ненужными или мини-
мальными.    

Проведенный модельный расчет параметров решет-
ки, зарядового состояния, электростатического потен-
циала и электронных спектров в элементарной ячейке и 
в решетке кремния структуры алмаза позволяет в даль-
нейшем прогнозировать новые свойства кристалличе-
ского кремния с различной концентрацией, структур-
ным расположением в узлах решетки и типом класте-
ров примесных атомов. 
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REZYUME. Квант-мeханик ва молeкуляр динамик усулларни қўллаган ҳолда, Si нинг асосий панжараси ва Si нинг асосий 

пфнжарасидаги Si2ZnS нинг 3 та тeтраeдрал боғдан иборат киришма атомлари кластeри бўлган крeмний учун зарур бўлган 
боғланиш парамeтрларини (заряд ҳолати) ҳисоблашлар амалга оширилди. 

РЕЗЮМЕ. Квантово-химическими и молекулярно-динамическими методами были проведены расчеты необходимых харак-
теристик узла (зарядовое состояние) для базовой решетки Si и кремния с примесным кластером, состоящим из 3-ѐх тетраэдри-
ческих узлов Si2Zn2S в базовой решетке Si 

SUMMARY. By applying quantum mechanical and molecular dynamic techniques, the author has performed calculation of required 
parameters of bonds (charge state) for base matrix of Si and for silicon with impurity cluster consisting of 3 tetrahedral bonds of Si2Zn2S 
in the base matrix of Si. 
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Kirish. 1911-yilda H.K. Onnes tomonidan oʻtaoʻtka-

zuvchanlik (OʻOʻ) hodisasi kashf etilgandan keyin bu 

sohada juda koʻplab tadqiqotlar olib borildi. G.Bednorz va 

K.A.Muller [1] ishlaridan ilhomlangan P.Chu va uning 

universitetdagi jamoasi 1987-yilda 90 K dan yuqori oʻtaoʻt-

kazuvchanlik kritik harorati (  )ga ega Y-asoli kuprat sintez 

qildilar [2]. Bugungi kungacha kupratlardagi OʻOʻ ning 

kelib chiqish mexanzimini tushuntirish uchun bir qancha 

nazaryalar taklif etilgan. Shunga qaramasdan haligacha 

umumiy kelishuvga kelinmagan.             (YBCO) 

birikmasida qatlamlashgan va zanjirsimon tartibda 

joylashgan strukturaviy elementlar mavjudligi aniqlangan. 

Shuning uchun uning kristall strukturasi boshqa kupratlar-

nikiga qaraganda biroz murakkabligi bilan ajralib turadi. 

Bu   murakkablik   sababli  uning   OʻOʻ ga oʻtish  kritik  

harorati-   ni, ularning deformatsiya hosilalari (       ) 
va bosim hosilalari (       )  ni oʻrganish ham boshqa 

kupratlarga nisbatan murakkabroq va qiziqarli hisoblanadi. 

     kuprati uchun bunday oʻrganishlar [3-6] 

adabiyotlarda keltirilgan. Ularning ishlarida keltirilgan 

qiymatlar bir birlaridan miqdor jihatdan ham ishoralari 

jihatidan ham keskin farqlarga ega. Shundan koʻrinib 

turibdiki bu masala boʻyicha hali koʻp izlanishlar olib 

borish kerak.  Kupratlardagi anizatropiya sababli ulardagi 

bir oʻqli deformatsiyaning    ga ta‘siri biroz murakkab 

hisoblanadi. Shuning bilan birga deformatsiya natijasining 

polaron massasining oʻzgarishini ham inobatga olish zarur 

hisoblanadi. 

Nazariy qism. Kupratlar kuchli bogʻlangan elektron va 

kuchli elektron-fonon tizimi sifatida tavsiflanadi. Bunday 
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tizimni kengaytirilgan Holstein-Hubbard modeli doirasida 

oʻrganish qulay.  Kupratlarda ideal Boze gazini tugunlararo 

bipolaronlar hosil qiladi va polaron va bipolaron massasi 

orasida quydagi         tenglik oʻrinli deb 

hisoblaymiz. Keyin  panjara deformatsiyasi    (i = a, c) ni 

toʻgʻridan-toʻgʻri Boze-Eynshteyn kondensatsiyasi harorati 

(        ) bilan bogʻlaymiz: 

     
          

          
.                 (1) 

Bu yerda n-bipolaronlar konsentratsiyasi,   (  )-Plank 

(Bolsman) doimiysi,           ⁄   –effektiv massa. 

Polaron massasini quydagi formula 

        
 (2) 

yordamida hisoblaymiz.    -polaron tizimning massa 
renormalizatsiyasi omili.  Uni hisoblash uchun Aleksandrov 
va Kornilovitch [7] tomonidan kiritilgan 1-rasmdagidek 
zanjirli model panjarasidan foydalanamiz. Biz 
hisoblashlarda ionlar orasidagi masofaning haqiyqiy 
qiymatlaridan foydalanamiz. 

         ⁄            (3) 

bunda           boʻlib, kupratlarga xos fonon 

energiyasini ifodalaydi,  

    ∑ [             ]  ∑ [  
    ]    (4) 

ifoda bilan hisoblanuvchi birliksiz miqdor, 

   
 

    
∑   

     .             (5) 

  -polaron energiyasi      da         boʻladigan 

qilib tanlanadi.  –apikal kislorod ionlari massasi,      -

     tekisligi zaryad tashuvchisi va kislorod apikal ionlari 

orasidagi elektron-fonon ta‘sir kuchi boʻlib, u quydagi 

ifodadan topiladi  

      
         

  |          |            
     

.              (6) 

Bu yerda  -biror koeffitsiyent, |   |-panjara 

doimiysi   birliklari bilan oʻlchanadigan masofa.    va    

esa             oʻqlar boʻylab deformatsiyani ifodalaydi 
va                    ⁄  va                    ⁄  

ifodalar bilan hisoblanadi.  

 
1-rasm. Kupratlarning panjara modeli. A rasmda 

qatlamlashgan strukturada keltirilgan. Undagi  -ikkita O(1) 
ioni orasidagi va ikkita O(3) ioni orasidagi masofalarning 
oʻrtacha geometrigi,  -Cu(2) ioni va apikal kislorod O(4) 
ioni orasidagi masofalar. B rasmda zanjirsimon struktura 
tasvirlangan. Undagi  -O(2)-Cu(1)-O(2) masofa,  - Cu(1) 
ioni va apikal kislorod O(4) ioni orasidagi masofalar. 

Oʻksidli oʻtaoʻtkazgichlar srukturaviy tadqiqotlarining 

koʻpchiligida apikal masofa zaryad taqsimotiga sezilarli 

ta‘sir etishi yozilgan.  Deformatsiya      ga     orqali va 

bipolaronlar konsentratsiyasi-  orqali ham hissa qoʻshadi. 

Sababi deformatsiya natijasida   ham oʻzgaradi. 

Konsentratsiya deformatsiyani inobatga olgan holda 

quydagi formuladan hisoblanadi 

                      .                 (7) 

Yuqoridagi formulalardan           qiymatlari 

aniqlangandan keyin,  
     

   
 ∑    

     

   
                             (8) 

formula yordamida bir oʻqli bosim hosilalari 

hisoblanadi. Bunda    -elastik doimiylari. 

Natijalar va muhokama. Deformatsiyalanmagan   =0 

holatdagi YBCO kuprati uchun         91 K (4, 7-

rasmlar). Mazkur holatda tekislikdagi polaron massasining 

qiymati    =3.865    ga teng (2, 5-rasmlar), hajmiy 

polaron massasining qiymati   =16.08    ga teng (3, 6-

rasmlar). 
Deformatsiya natijasida YBCO kupratining      

oʻzgaradi. Bunga sabab deformatsiya natijasida polaron 
massasining oʻzgarishi hisoblanadi.  Oʻzgarish turli 
oʻqlardagi deformatsiya ta‘sirida turlicha kechadi. 
Hisoblashlarimiz natijasida olingan quydagi grafiklarda 
ularni koʻrishimiz mumkin.  Rasmlarda deformatsiya 
oʻqining musbat tarafi siqilish, manfiy tarafi choʻzilish 
deformatsiyasini ifodalaydi. 
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Bir o‘qli deformatsiya,   
2-rasm.  Bir oʻqli deformatsiya (  ,   ) ta‘sirida tekislik-

dagi polaron massasining oʻzgarishi    birliklarida berilgan. 
2-4-rasmlardagi hisoblashlar 1-A rasmda tasvirlangan 

struktura uchun. Zanjirsimon struktura uchun  ,  -
masofalarni [8]-ishdan oldik. 
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Bir o‘qli deformatsiya,   
3-rasm. Hajmiy polaron massasining deformatsiya 

ta‘sirida oʻzgarishi    birliklarida berilgan 
2-3-rasmlardan koʻrinib turibdiki  -,  -oʻqlaridagi 

siqilish (choʻzilish) deformatsiyasi natijasida zaryad 

tashuvchi (polaron) lar massasi ortadi (kamayadi) bu oʻz 

navbatida     -ning oʻzgarishiga olib keladi (4-rasm). 

Barcha rasmlarda deformatsiya oʻqining musbat tarafi 

siqilishni, manfiy tarafi choʻzilishni bildiradi. 



                                                                                       Ilim hám jámiyet. №1.2023 

                                                                                                                          14 
 

 
4-rasm. Bir oʻqli deformatsiya (  ,   ) ta‘sirida 

     ning oʻzgarishi. 

Yuqorida ta‘kidlanganidek  -,  -oʻqlaridagi bir oʻqli 

siqilish (choʻzilish) deformatsiyasi natijasida      ning 

qiymati kamayadi (ortadi). Bu rasmdagi   =  =0 paytida 3-

formula yordamida hisoblangan birliksiz koefitsient 

 =0.419 ga, polaron energiyasi   =0.497 eV ga teng 

chiqadi.  
Endi esa esa xuddi shu jarayonni b, c-oʻqlaridagi 

deformatsiyalar natijasida qanday boʻlishini koʻraylik. 
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Bir o‘qli deformatsiya,   
5-rasm. Bir oʻqli deformatsiya (  ,   ) ta‘sirida tekislikdagi 
polaron massasining oʻzgarishi    birliklarida berilgan. 
5-7-rasmlardagi hisoblashlar 1-B rasmda tasvirlangan 

struktura uchun. Qatlamlashgan struktura uchun  ,  - 
masofalarni [8]-ishdan oldik. 
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Bir o‘qli deformatsiya,   
6-rasm. Hajmiy polaron massasining bir oʻqli deformatsiya 

(  ,   ) ta‘sirida  oʻzgarishi    birliklarida berilgan 
6-rasmda koʻrinib turganidek  - oʻqi boʻylab bir oʻqli 

deformatsiya natijasida polaron massasining oʻzgarishi  - 
va  -oʻqlariga teskari effekt bermoqda. Ya‘ni  -oʻqi 
boʻylab bir oʻqli siqilish (choʻzilish) deformatsiya ta‘sirida  

polaron massasi kamay (ort) sa,  - va  - oʻqlari boʻylab 
siqilish (choʻzilish) deformatsiya ta‘sirida polaron massasi 
orta (kamaya) di. Massalar oʻzgarishidagi bunday teskarilik 
temperatura oʻzgarishida ham teskari effekt kuzatilishiga 
olib keladi (7-rasm).  

 
7-rasm. Bir oʻqli deformatsiya (  ,   ) ta‘sirida 

     ning oʻzgarishi. 

7-rasmda uzliksiz chiziq b-oʻqi, uzuq chiziq  -oʻqi 

boʻylab deformatsiya ta‘sirida      ning oʻzgarishini 

bildiradi. Rasmdan   ( )-oʻqi boʻylab choʻzilish deforma-

tsiyasiga uchragan vatda       ning kamayayotganini 

(ortayotganini), siqilish deformatsiyasiga uchragan vaqtda 

     ning ortayotganini (kamayayotganini) koʻramiz. Bu 

rasmdagi      =0 paytida 3-formula yordamida 

hisoblangan birliksiz koefitsient  =0.498 ga, polaron 

energiyasi   =0.418 eV ga teng chiqadi.  

Yuqoridagi hisoblashlardan foydalangan holda, 

modelimiz doirasida hisoblangan           qiymatlarini 

taqdim etamiz. Bizning hisoblashlarimizga koʻra; 1-B 

rasmda tasvirlangan panjara uchun          =-693 K, 

         =-196 K ga (4-rasmdagi      ning    ga 

bogʻliqlik grafigiga mos); 1-A rasmda tasvirlangan panjara 

uchun          =+300 K,          =-1187 K 

qiymatlarni qabul qiladi (7-rasmdagi      ning    ga 

bogʻliqlig grafigiga mos). 8-formulaga [9]-ishda keltirilgan 

     larning qiymatini qoʻyib          =-3.14,       

   =1.98,          =-0.72 (hammasi K/Gpa da) 

qiymatlarni topamiz. [10]-ishdagi     lardan foydalansak  

         =-3.84,          =3.19,          =-0.95 

(hammasi K/Gpa da) qiymatlarni topamiz. Natijalarning 

turlicha boʻlayotganing sababi adabiyotlarda     

qiymatining turlichaligidandir. 

Xulosa. YBCO kupratlari uchun deformatsiyaning    

(    ) ta‘siri murakkab hisoblanadi. Adabiyotlarda 

keltirilgan ma‘lumotlar orasida tafovvutlar juda katta. 

Bizning natijalrimiz ularga sifat jihatdan mos kelsada, 

ba‘zilariga miqdor jihatdan mos kelmaydi. Lekin, 

natijalarimiz deformatsiya ta‘sirida    oʻzgarishini,      

ning oʻzgarishini toʻgʻi tushuntirmoqda.           va 

          larni ham sifatli tushuntirmoqda. Shularni 

hisobga olgan xolda bizning model YBCO yupqa pardalar 

oʻtaoʻtkazuvchanligi boʻyicha tajriba natijalarini tahlil 

qilish va tushuntirishda foydali boʻlishi mumkin deb 

hisoblaymiz. 
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REZYUME . Maqolada bir oʻqli deformatsiya ta‘sirida YBCO kuprati polaron massasi va Boze-Eynshteyn kondensatsiya harorati 

qiymatining oʻzgarishini oʻrganish uchun maqbul yondashuv taklif etilgan. Bundan tashqari      ning bir oʻqli deformatsiya hosilalariga 
oid hisoblashlar natijalari taqdim etilgan. 

РЕЗЮМЕ. В статье изучено изменение массы полярона и значения температуры конденсации Бозе-Эйнштейна в купрате 
YBCO под действием одноосной деформации. Кроме того, представлен результат расчета производных одноосной деформации  
от     . 

SUMMARY. In the article, the change in the mass of the polaron and the value of the Bose-Einstein condensation temperature is 
presented in YBCO cuprate under the action of uniaxial deformation. In addition, the result of calculations are studied of derivatives of  
uniaxial strain from     . 
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Поступление и перераспределение огромной массы 

солей и микроэлементов с фильтрационными водами из 
каналов, с оттоками грунтовых вод с орошаемых мас-
сивов, со сбросами дренажно-коллекторных вод в от-
крытые оазисы привело к глубокой трансформации 
природной среды зоны Южной Приаралья, особенно в 
бывшей дельте Амударьи. 

Результаты нейтронно-активационного анализа вод 
Амударьи показывают, что самое низкое содержание 
химических элементов наблюдается в летнее время 
(июль более-менее стабилен), а в зимние, весенние и 
осенние периоды происходит загрязнение практически 
всеми элементами [1]. 

Сравнительный анализ вод по элементному составу 
приводится в таблице 1. Отсюда видно, что состав вод 
региона по отношению к речной воде имеет достаточ-
ную вариабельность состава в сторону увеличения со-
держания элементов. Так, дренажно-коллекторные во-
ды, взаимодействуя с почвой, вымывают из нее Na, K, 
Cl, Ca, Cr, Mn, Fe, Cu, Zn, As, Se, Br, Rb, Sr, Ag, Cd, Cs, 
Sb, Ba, La, Eu, U и, тем самым, обогащаются этими 
элементами и, попадая впоследствие в русло рек, зано-
во загрязняют состав речных вод. 

Такие элементы как Se, Co, W, Au, Hg, Ce, Th по-
видимому, в почве находятся в труднорастворимой 
форме, и поэтому их миграция с водой затруднена. 

Элементный состав канальных вод полностью отра-
жает состав речных вод. В условиях Каракалпакии, где 
идет повсеместное засоление почв и деградация расти-
тельного покрова, вышеуказанная закономерность не 
всегда сохраняется. 

Сравнительный анализ состава речной воды (Аму-
дарья) с канальными водами (Суенли, Кызкеткен, Ка-
рабайлы находящиеся в республике Каракалпакстан) 
показывает, что при поступлении речных вод в русло 
канала воды загрязняются Na, K, Cl, Ca, Cr (только 
Суенли), Fe, Cu (за исключением Карабайлы), Zn, As, 
Se (за исключением Суенли), Ba, Eu, Th (за исключени-
ем Суенли) и U. Степень загрязнения состава каналь-
ных вод изменялась от 1,05 до 30 (Ba) раз. В то же вре-
мя имеет место обеднение вод калием (канал Карабай-
лы), Cr (Кызкеткен и Карабайлы), Mn, Co, Cu (Карабай-
лы), Сs, Rb (Кызкеткен, Карабайлы), La, Au, Hg, Ce 
(Суенли, Кызкеткен), Th. 

Отбор канальных вод произведен на расстоянии 25-
30 км от водозабора. Поэтому отдельные отклонения 
результатов по каналам мы связываем с тем, что в зави-
симости от состояния дна канала и стоков вод с окру-
жающих территорий, одни элементы достаточно хоро-
шо сорбируются на геохимических барьерах, а другие 
находятся в легкорастворимой или коллоидной формах, 
и попадают в русло рек, каналов с грунтовыми водами. 

Таблица 1. Микроэлементный состав речных, канальных, 
коллекторных и подпочвенных вод Каракалпакии (мкг/л, *мг/л) 

 
река 

Амударья 
канал 
Суенли 

С
Ск/Ср 

канал 
Кызкет-
кен 

Ск/Ср 
канал  Ка-
рабайлы 

Ск/Ср 
Подпоч-
венная 
вода 

Сп/Ср 
Коллек-
тор 

Ск/Ср 

Na* 200,0 245,0 1,2 214,0 1,0 207,0 1,04 794,0 3,97 620 3,1 
K* 120,9 140,0 1,1 131,0 1,0 134,0 1,0 - - 144,0 1,2 
Cl* 220,0 312,0 1,42 254,0 1,1 232,0 1,05 414,0 1,88 364,0 1,65 
Ca* 210,0 246,0 1,17 321,0 1,5 224,0 1,07 568,0 2,7 479,0 2,3 
Sc 0,053 0,022 0,42 0,04 0,7 0,15 3,0 0,03 0,57 0,044 0,83 
Cr 5,2 6,7 1,29 4,6 0,8 4,3 0,83 8,76 1,68 7,0 1,35 
Mn 8,0 3,5 0,44 3,1 0,4 3,4 0,43 11,0 1,38 12,0 1,5 
Fe 1,06 3,51 3,31 8,8 8,3 2,4 2,26 1,92 1,81 2,49 2,34 
Co 1,1 0,28 0,25 0,1 0,1 0,22 0,2 1,52 1,38 0,09 0,08 
Cu 1,29 7,2 5,6 2,0 1,5 0,9 0,7 - - 24,8 19,0 
Zn 2,6 14,5 5,6 12,0 4,6 12,6 4,8 5,3 2,04 7,0 2,7 
As 0,022 - - 0,07 3,9 - - 1,4 3,36 0,65 2,95 
Se 0,08 0,01 0,13 0,54 6,7 0,52 6,5 1,52 19,0 0,16 2,0 
Br 11,0 102 9,8 100,4 9,1 92,5 8,4 - - 174,3 15,8 
Rb 1,0 2,4 9,4 0,6 0,6 0,9 0,9 3,8 3,8 1,8 1,8 


