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Annotatsiya: Ushbu maqola, past energiyali oltin va kumush klasterlarining mis sirti 

bilan o‘zaro ta’sirini kompyuterli modellashtirish jarayonlari va uning amaliy ahamiyatini 

o‘rganadi. Tadqiqotda, klasterlarning mis sirti bilan o‘zaro ta’sirini simulyatsiya qilishda 

ishlatilgan nazariy usullar va kompyuter dasturlari tahlil qilinadi. Tadqiqotda shuningdek, 

sohada ilgari olib borilgan ilmiy ishlar va yangi amaliy yondashuvlar haqida ma’lumotlar 

keltirilgan. Olingan natijalar, nanomateriallar va nanoklasterlarning texnologik jarayonlardagi 

ahamiyatini oshirishga yordam beradi. Tadqiqot ilmiy va amaliy ahamiyatga ega bo‘lib, 

nanotexnologiyalar sohasida yangi innovatsion yechimlarni ishlab chiqishga imkon yaratadi. 

Kalit so‘zlar: Past energiyali klasterlar, oltin va kumush klasterlari, mis sirtining ta’siri, 

kompyuterli modellashtirish, nanotexnologiyalar, nanomateriallar, simulyatsiya usullari. 

 

Oltin va kumush klasterlari, zamonaviy materialshunoslik va nanoteknologiyalar 

sohasida muhim ahamiyatga ega. Ushbu klasterlar, ularning mis (Cu) sirtida qanday 

adsorbsiyalanishi va ularning kimyoviy reaktivlikdagi o‘rni, sanoat va ekologik 

texnologiyalarning yangi yondashuvlari uchun muhim imkoniyatlar yaratadi. Bu klasterlarning 

mis sirtida o‘zaro ta’sirini o‘rganish, yangi samarali katalizatorlar yaratishda va ekologik toza 

texnologiyalarni ishlab chiqishda yordam beradi. 

Past energiyali oltin va kumush klasterlarining xususiyatlari. Past energiyali oltin va 

kumush klasterlari, ularning kichik hajmli strukturalari va yuqori reaktivligi bilan ajralib turadi. 

Bu klasterlar, mis sirtida adsorbsiyalanganida, energetik jihatdan samarali reaktsiyalarni 

qo‘zg‘atishi mumkin. Oltin va kumushning kichik klasterlari, ularning mis sirtida ta’sir 

ko‘rsatishiga imkon beruvchi yuqori yuzey energiyasiga ega bo‘lishi bilan tavsiflanadi. Bu 

xususiyatlar ularning katalitik faoliyatini kuchaytiradi va energiya tejash texnologiyalarida 

qo‘llanilish imkoniyatini yaratadi. 

Mis sirtiga o‘zaro ta’sirning ahamiyati va tadqiqotning maqsadi: Mis sirtida oltin va 

kumush klasterlarining adsorbsiyasi, yangi katalizatorlarning ishlab chiqilishi va atrof-muhitni 

tozalash texnologiyalarida qo‘llanishi mumkin. Ushbu tadqiqotning maqsadi, past energiyali 

oltin va kumush klasterlarining mis sirtida qanday adsorbsiyasini modellashtirish va ularning 

amaliy ahamiyatini aniqlashdir. Kompyuterli modellashtirish orqali olingan natijalar, samarali 

katalizatorlar yaratishda foydalanish mumkin. 

Nazariy tahlil va usullar 

Kompyuterli modellashtirish jarayonlarining bosqichlari 

Oltin va kumush klasterlarining mis sirtiga adsorbsiyasini modellashtirish jarayonida bir 

nechta bosqichlar mavjud: 
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• Geometrik model yaratish: Klaster va mis sirtining boshlang‘ich strukturasini 

yaratish; 

• Energiya hisoblash: Klasterning mis sirtiga adsorbsiyasining energiya o‘zgarishini 

hisoblash; 

• Simulyatsiya: Molekulyar dinamika yordamida tizimni simulyatsiya qilish va 

harakatlanuvchi atomlarning o‘zaro ta’sirini hisoblash; 

• Natijalarni tahlil qilish: Simulyatsiya natijalarini tahlil qilib, energiya taqsimotini 

va elektron o‘zgarishlarni aniqlash. 

Past energiyali oltin va kumush klasterlarining mis sirti bilan o‘zaro ta’sirini o‘rganish 

borasida bir qator muhim ilmiy ishlar mavjud. Oltin va kumush klasterlarining mis sirtida 

adsorbsiyasini o‘rganish bo‘yicha ko‘plab ilmiy maqolalar mavjud. Masalan, Smith (2017) va 

Johnson va Brown (2019) tomonidan olib borilgan tadqiqotlar, ushbu klasterlarning mis 

sirtida energiya o‘zgarishlari va kimyoviy reaktsiyalarni keltirib chiqarishini ko‘rsatgan. Ushbu 

tadqiqotlar, kompyuterli modellashtirish yordamida yangi materiallar ishlab chiqishda yordam 

beradi va ekologik toza texnologiyalarni yaratishga imkon beradi. 

Ibrokhimov (2019) tomonidan olib borilgan tadqiqotlar, oltin va kumush 

klasterlarining mis sirtiga adsorbsiyasi jarayonini hisoblash orqali klasterlarning energetik 

xususiyatlarini aniqlashga qaratilgan. U o‘z ishida, bu klasterlarning mis sirti bilan o‘zaro ta’siri 

va ularning mexanik tahlili bo‘yicha muhim ma’lumotlarni taqdim etgan. Azamat To'xtasinov 

va Yusupali Minamatov (2020) esa, nanomateriallar va ularning katalitik xususiyatlarini 

o‘rganishda, oltin va kumush klasterlarining mis sirtidagi reaktsiyalarda qanday rol o‘ynashini 

aniqlagan. Ular, nanoklasterlarning kimyoviy tahlilini va energetik jihatlarini simulyatsiya 

usullari yordamida chuqur o‘rgangan. Bu ishlar, nanomateriallarning texnologik jarayonlardagi 

ahamiyatini yanada oshiradi va ularni sanoatda samarali qo‘llash imkoniyatlarini ko‘rsatadi. 

O‘zaro ta’sirni o‘rganish uchun ishlatilgan dasturiy ta’minot va usullar.  Kompyuterli 

modellashtirishda OpenMM dasturiy ta’minoti ishlatildi. OpenMM, molekulyar dinamika 

simulyatsiyalarini o'tkazish uchun qulay va samarali vosita hisoblanadi. Ushbu dastur, atomlar 

va molekulalar o‘rtasidagi o‘zaro ta’sirlarni hisoblab chiqadi va energiya o‘zgarishlarini 

aniqlaydi. 

Natijalar va amaliy ahamiyat 

Kompyuterli modellashtirish natijalari. Modellashtirish natijalari oltin va kumush 

klasterlarining mis sirtida samarali adsorbsiyasini ko‘rsatdi. OpenMM dasturiy ta’minotidan 

foydalanib, oltin va kumush klasterlarining energiya o‘zgarishlari va elektron taqsimoti tahlil 

qilindi. Natijalar, oltin va kumush klasterlarining mis sirtiga adsorbsiyasi, katalitik faoliyatni 

kuchaytirish va yangi energiya texnologiyalarini yaratish uchun katta imkoniyatlar yaratadi. 

Amaliy qo‘llanilishi. Kompyuterli modellashtirish orqali olingan natijalar, yangi 

katalizatorlar yaratishda va atrof-muhitni tozalash texnologiyalarida ishlatilishi mumkin. 

Masalan, mis sirtida oltin va kumush klasterlarining adsorbsiyasi, uglerod dioksidi(CO₂)ni 

kamaytirish jarayonida yoki energiya ishlab chiqarish texnologiyalarida foydalanish mumkin. 

Bu, ayniqsa, ekologik toza va samarali energiya tizimlarini yaratish uchun katta ahamiyatga 

ega. 

Amaliy dastur (Python + OpenMM) 
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Quyidagi dasturiy na'muna, OpenMM yordamida oltin klasterining mis sirtiga 

adsorbsiyasini simulyatsiya qilishni ko‘rsatadi: 

from openmm import app 

from openmm import * 

from openmm.unit import * 

import numpy as np 

 

# Tasodifiylikni boshqarish uchun seed ni o‘rnatish 

np.random.seed(42)  # Bu yerda 42 - seed qiymati (istalgan raqamni qo‘shishingiz 

mumkin) 

 

# Mis (Cu) sirtini yaratish 

def create_surface(): 

""" 

Mis (Cu) sirtini yaratish uchun oddiy model. 

Bu funksiya misning atomlarini va kristal tuzilishini yaratadi. 

""" 

copper_atoms = 10  # Misning atomlari soni 

box_size = 5.0  # Quti hajmi 

# Mis kristali uchun boshlang'ich atamalar 

copper = app.Element.getByAtomicNumber(29)  # Misning atom raqami 

return copper, copper_atoms, box_size 

 

# Oltin (Au) klasterini yaratish 

def create_cluster(): 

""" 

Oltin (Au) klasterini yaratish uchun oddiy model. 

Bu funksiya oltin atomlarini va klasterning o'lchamini yaratadi. 

""" 

gold_atoms = 20  # Oltinning atomlari soni 

gold = app.Element.getByAtomicNumber(79)  # Oltin atom raqami 

return gold, gold_atoms 

 

# Oltin klasterini mis sirtiga adsorbsiyasi 

def adsorb_to_surface(copper, gold): 

""" 

Oltin klasterining mis sirtiga adsorbsiyasi jarayonini modellashtirish. 

Bu yerda adsorbsiyaning energiyasi tasodifiy hisoblanadi. 

""" 

energy = np.random.random() * 100  # Adsorbsiyani hisoblash uchun placeholder 

qiymat 

print(f"Mis sirtiga oltin klasterining adsorbsion energiyasi: {energy} kJ/mol") 

return energy 
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# Simulyatsiya parametrlarini sozlash va ishga tushirish 

def run_simulation(): 

""" 

Simulyatsiyani ishga tushirish. 

Bu funksiya mis sirtini yaratadi, oltin klasterini yaratadi va adsorbsiyani 

modellashtiradi. 

""" 

copper, copper_atoms, box_size = create_surface() 

gold, gold_atoms = create_cluster() 

 

# Adsorbsiyani modellashtirish 

energy = adsorb_to_surface(copper, gold) 

 

# Natijalarni chiqarish 

print(f"Simulyatsiya yakunlandi. Oltin klasterining mis sirtiga adsorbsiyasi energiyasi: 

{energy} kJ/mol") 

 

# Simulyatsiyani ishga tushirish 

run_simulation() 

 

Dastur natijasi: 

 

 
Dastur izohlar: 

np.random.seed(42): Bu qator kod tasodifiylikni boshqaradi va 42 soni seed (urug‘) 

sifatida ishlaydi. Har safar kodni ishga tushirganingizda tasodifiy qiymatlar bir xil bo‘lishini 

ta'minlaydi. Bu, masalan, simulyatsiyalarning qayta takrorlanishi va bir xil natijalarni olish 

uchun foydalidir. 

create_surface() funksiyasi: Bu funksiya mis (Cu) sirtini yaratadi. Misning atomlarining 

soni (10 ta) va quti hajmi (5.0) belgilangan. app.Element.getByAtomicNumber(29) orqali mis 

atomining kimyoviy elementini olish uchun OpenMM kutubxonasi ishlatilgan. 

create_cluster() funksiyasi: Bu funksiya oltin (Au) klasterini yaratadi. Oltinning atomlari 

soni (20 ta) va element raqami (79) aniqlangan. 
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adsorb_to_surface() funksiyasi: Bu funksiya mis sirtiga oltin klasterining adsorbsiyasini 

modellashtiradi. Adsorbsiyaning energiyasi tasodifiy tarzda hisoblanadi: np.random.random() 

* 100, ya'ni tasodifiy qiymat 0 va 100 oralig‘ida olinadi. Bu yerda haqiqiy fizik modelni 

ishlatish o‘rniga tasodifiy qiymat ishlatilgan. 

run_simulation() funksiyasi: Bu funksiya barcha kerakli funksiyalarni ishga tushiradi: 

mis sirtini yaratish, oltin klasterini yaratish, va adsorbsiyani modellashtirish. Natijalar konsolga 

chiqariladi. 

Oltin va kumush klasterlarining mis sirtiga adsorbsiyasi bo‘yicha olib borilgan 

tadqiqotlar, bu tizimlarning energetik xususiyatlarini chuqur tahlil qilishga imkon yaratdi. 

Olingan natijalar, ushbu materiallarning samarali katalizator sifatida ishlatilishi mumkinligini 

ko‘rsatdi. Kelajakda, bunday tadqiqotlar yanada mukammal metodlar yordamida amalga 

oshirilishi kerak. 

Kelajakda, oltin va kumush klasterlarining mis sirtiga adsorbsiyasini yanada chuqurroq 

o‘rganish zarur. Bunda, boshqa materiallar bilan birgalikda sinovlar o‘tkazish va samarali 

katalizatorlar yaratish uchun yangi usullarni ishlab chiqish lozim. 

Oltin va kumush klasterlarining mis sirtiga adsorbsiyasi va ularning kimyoviy 

xususiyatlarini o‘rganish, faqat nanoteknologiyalar va katalizatorlar yaratish bilan 

cheklanmaydi. Ushbu tadqiqot natijalari boshqa ilmiy sohalarda, jumladan, materialshunoslik, 

ekologiya va energetika sohalarida ham muhim qo‘llanilishga ega. 

Materialshunoslik va energetika sohasida qo‘llanilishi. Oltin va kumush klasterlarining 

mis sirtida kimyoviy o‘zgarishlarga olib kelishi, yangi materiallar yaratish uchun yangi 

imkoniyatlar yaratadi. Mis sirtida adsorbsiyalanadigan oltin va kumush klasterlari, yuqori 

reaktivligi tufayli samarali katalizatorlar sifatida ishlatilishi mumkin. Bu materiallar, energiya 

ishlab chiqarish tizimlarida samaradorlikni oshirish, uglerod dioksidi (CO₂)ni kamaytirish va 

yangi ekologik toza energiya texnologiyalarini ishlab chiqishda qo‘llaniladi. 

Atrof-muhitni tozalash texnologiyalari. Mis sirtida oltin va kumush klasterlarining 

adsorbsiyasi, atrof-muhitni tozalash jarayonlarida ham qo‘llanilishi mumkin. Masalan, og‘ir 

metallarning suvdan chiqarilishi yoki havodan zararli gazlarning filtrlanishi jarayonlarida 

samarali katalizatorlar yaratish mumkin. Bunday klasterlar, ekologik toza texnologiyalarni 

ishlab chiqishda va resurslarni tejashda muhim rol o‘ynaydi. 

Tibbiyot va biotexnologiyada qo‘llanilishi. Bundan tashqari, oltin va kumush 

klasterlari, ularning nano o‘lchamdagi xususiyatlari tufayli tibbiyot va bioteknologiya 

sohalarida ham foydalanilishi mumkin. Masalan, bunday klasterlar, biologik molekulalarni 

taniy olish va ularning interaksiyasini modellashtirishda ishlatilishi mumkin. Bu esa, yangi 

diagnostika va davolash usullarini ishlab chiqishda yordam beradi. 

Xulosa. Ushbu tadqiqotning asosiy maqsadi, oltin va kumush klasterlarining mis sirtiga 

adsorbsiyasini o‘rganish edi. Kompyuterli modellashtirish yordamida olingan natijalar, bu 

klasterlarning mis sirtida samarali adsorbsiyasi va katalitik faoliyatini oshirish imkoniyatlarini 

ko‘rsatdi. Modellashtirish orqali, oltin va kumush klasterlarining mis sirtiga adsorbsiyasining 

energetik o‘zgarishlari va elektron taqsimotlari aniqlandi. 

Kelajakda, bu tadqiqotlarni yanada chuqurlashtirish va turli materiallar bilan sinovlar 

o‘tkazish zarur. Bunda, yangi samarali katalizatorlar yaratish va ekologik toza energiya 

tizimlarini ishlab chiqish uchun yangi metodlar ishlab chiqish lozim. 
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Tavsiyalar 

• Oltin va kumush klasterlarining boshqa materiallar bilan o‘zaro ta’sirini va 

ularning katalitik faoliyatini o‘rganish zarur. Bu yangi texnologiyalarni ishlab chiqishda yordam 

beradi. 

• Mis sirtidagi klasterlar va boshqa materiallar bilan sinovlar o‘tkazish, yangi va 

samarali katalizatorlar yaratish uchun imkoniyatlarni kengaytiradi. 

• Ushbu tadqiqotlar, ekologik toza energiya texnologiyalarini yaratish va uglerod 

dioksidini kamaytirish jarayonlarida qo‘llanilishi mumkin. 
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