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Аннотация. В данном исследовании методом компьютерного
моделирования (Hartree-Fock) изучены ахиральные BCN-нанотрубки типа «кресло»
с контролируемым замещением связей C-C на B-N в углеродной матрице. Цель рабо-
ты – установить зависимость энергии связи, энергии образования и ширины запрещен-
ной зоны от количества B-N-связей. Результаты показали, что увеличение числа B-N-
связей приводит к линейному снижению энергии образования на 0,47 эВ на каждую
замещенную связь, а также к изменению электронной структуры, что отражается на
ширине запрещенной зоны. Анализ данных выявил два характерных режима измене-
ния ширины запрещенной зоны: первоначальный рост от –0.156 до –0.130 эВ, свиде-
тельствующий об усилении диэлектрических свойств, и последующее криволинейное
уменьшение до –0,472 эВ, указывающее на возможный переход к металлическому со-
стоянию. Энергия связи демонстрирует криволинейную зависимость, достигая макси-
мальных значений при 48–56 B-N-связях, что указывает на наименьшую термодина-
мическую устойчивость системы в этом диапазоне. Полученные данные имеют важ-
ное значение для разработки гибридных наноматериалов с заданными электронными
и термодинамическими свойствами. Такие материалы перспективны для применения
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в наноэлектронике, катализе, устройствах энергозапасания и сенсорах. Исследование
также подтверждает термодинамическую выгодность замещения C-C-связей на B-N,
что открывает новые возможности для создания стабильных и функциональных нано-
структур с контролируемыми характеристиками.

Ключевые слова: ахиральная BCN-нанотрубка, замещение бор-азот, углерод-
ная матрица, энергия связи, энергия образования, ширина запрещенной зоны.

Введение

В данной статье рассматривались ахираль-
ные BCN-нанотрубки типа «кресло» (armchair),
обладающие высокой симметрией и стабильно-
стью структуры. Примеры нанотрубок типа
«кресло» и «зигзаг» представлены на рисунке 1.
В последние годы особый интерес исследовате-
лей привлекают гибридные наноструктуры, в ко-
торых происходит частичное замещение связей
C-C на B-N, что приводит к значительным изме-
нениям физико-химических свойств материала.

Настоящее исследование было мотиви-
ровано необходимостью систематического
изучения влияния степени замещения связей
на ключевые энергетические характеристики:
энергию связи, энергию образования и шири-
ну запрещенной зоны. Особую актуальность
этой работе придает тот факт, что, несмотря
на растущий интерес к BCN-наноструктурам,
количество фундаментальных исследований
их электронных свойств в зависимости от со-
става остается ограниченным [1; 2; 3].

Проведенные расчеты демонстрируют,
что контролируемое замещение связей C-C
на B-N позволяет эффективно управлять элек-
тронной структурой материала. Варьирование
концентрации B-N связей приводит к значи-

тельным изменениям зонной структуры, что
открывает возможности для создания как по-
лупроводниковых, так и металлоподобных
модификаций нанотрубок [4–10]. Эти уникаль-
ные свойства, сочетающиеся с высокой хи-
мической стабильностью, делают BCN-нанот-
рубки перспективными материалами для при-
менения в различных областях:

– в качестве эффективных катализаторов;
– для создания чувствительных сенсоров;
– в устройствах энергозапасания;
– в наноэлектронных компонентах.
Для исследования выбрана аrmchair (6,6)

конфигурация углеродной нанотрубки
(см. рис. 2), как наиболее стабильная струк-
турная модификация. Моделируемая система
содержала 168 атомов, включая 144 атома
углерода, что соответствует 72 C-C-связям.

Моделирование BCN-нанотрубок проводи-
ли путем последовательного замещения
C-C-связей на B-N-связи в исходной углеродной
нанотрубке (168 атомов, включая 144 атома C).
Замещение осуществляли равномерно по всей
поверхности с шагом 8 связей (0, 8, 16 … 72
B-N-связей), что позволило получить серию из-
10 труктур с контролируемым составом.

Рассматриваемые нанотрубки BCN
представлены на рисунке 3.

а    б 
Рис.1. Структура УНТ типа «кресло» (а) и типа «зигзаг» (б)
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Рис. 2. Углеродная нанторубка типа аrmchair (6,6)
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B-N связей 0 

 
BCN-нанотрубка, 

количество B-N связей 8 

 
BCN-нанотрубка, количество 

B-N связей 16 

 
BCN-нанотрубка, количество 

B-N связей 24 

 
BCN-нанотрубка, количество 

B-N связей 32 

 
BCN-нанотрубка, количество 

B-N связей 40 

 
BCN-нанотрубка, количество 

B-N связей 48 

 
BCN-нанотрубка, количество 

B-N связей 56 
BCN-нанотрубка, количество 

B-N связей 64 

 
BCN-нанотрубка, количество 

B-N связей 72 
Рис. 3. Углеродные нанотрубки типа (6, 6) с замещенными B-N связями

В результате квантово-химических рас-
четов нами были рассчитаны энергии
связи (Eсв) и образования (Eобр) по формулам:

 
, (1)

, (2)

где EBCN – полная энергия слоя ВСN; nC-C и nB-N –
количество связей C-C и B-N в трубке соответствен-
но; EC-C и EB-N – энергия связи C-C и B-N в кластере,
соответственно; N – общее количество связей C-C
и B-N; Еi – энергия одного атома (C, B, N); Ni –
общее число атомов (C, B, N).

  

В результате, получим графики зависи-
мости Eобр, Eсв,Eg от количества связей B-N
(см. рис. 4–6, см. табл 2).

Анализ графика на рисунке 4 показыва-
ет, что с увеличением количества B-N-свя-
зей в BCN-нанотрубке наблюдается линейное
снижение энергии образования.

Чтобы рассчитать изменение энергии
образования (E) при замене определенного
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Таблица 1

Основные электронно-энергетические характеристики
исследуемых двумерных наноструктур, эВ

NB-N ΔEg Eобр Eсв 
0 –0,156 89,582 –9,784 
8 –0,130 86,117 –9,525 
16 –0,149 82,416 –9,383 
24 –0,202 78,474 –9,362 
32 –0,224 75,035 –9,090 
40 –0,273 71,302 –8,964 
48 –0,319 67,546 –8,850 
56 –0,351 63,499 –8,882 
64 –0,390 59,445 –8,917 
72 –0,472 55,360 –8,967 

Примечание. Eg – ширина запрещенной зоны; Eобр – энергия образования; Eсв – энергия связи.

Рис. 4. Зависимость энергии образования от количества связей B-N

Рис. 5. Зависимость энергии связи от количества связей B-N
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Рис. 6. Зависимость ширины запрещенной зоны от количества связей B-N

Таблица 2

Сводная таблица полученных результатов
nc-c nb-n EBCN, эВ N N (B) N (N) Eобр,эВ Eсв,эВ 

72,00 0,00 –147 924,82 144,00 0,00 0,00 89,58 –9,78 
64,00 8,00 –148 663,97 128,00 8,00 8,00 86,12 –9,52 
56,00 16,00 –149 420,17 112,00 16,00 16,00 82,42 –9,38 
48,00 24,00 –150 193,67 96,00 24,00 24,00 78,47 –9,36 
40,00 32,00 –150 930,97 80,00 32,00 32,00 75,04 –9,09 
32,00 40,00 –151 689,45 64,00 40,00 40,00 71,30 –8,96 
24,00 48,00 –152 449,58 48,00 48,00 48,00 67,55 –8,85 
16,00 56,00 –153 230,62 32,00 56,00 56,00 63,50 –8,88 
8,00 64,00 –154 012,22 16,00 64,00 64,00 59,45 –8,92 
0,00 72,00 –154 796,04 0,00 72,00 72,00 55,36 –8,97 

Примечание. nC-C – количество связей С-С; nB-N – количество сязей B-N; EBCN – общая энергия трубки; NC –
число атомов углерода; NB – число атомов бора; NN – число атомов азота; Eобр – энергия образования; Eсв –
энергия связи.

количества связей C-C на B-N, воспользуем-
ся формулой:

 , (3)

где k – наклон регрессии, n – число замененных
связей (например, 8).

Тогда, найдем наклон регрессии k по ме-
тоду наименьших квадратов:

 
 , (4)

где n – количество точек данных; xi, yi – значения
переменных.

В результате получим k = –0,47 эВ/связь.
 .

Таким образом, при замещении 8 свя-
зей C-C  B-N система стабилизируется
на 3,76 эВ.

Анализ зависимости энергии образования
BCN-нанотрубок от числа B-N-связей (рис. 5)
выявил строгую линейную корреляцию. Метод
наименьших квадратов показал, что каждая
добавленная B-N-связь снижает энергию об-
разования системы на 0.47 эВ (уравнение рег-
рессии: y = –0,47x + 89,58, R2 = 0,9994. Такая
зависимость сохраняется во всем исследован-
ном диапазоне (0–72 B-N-связи), что свиде-
тельствует о термодинамической выгодности
замещения C-C-связей на B-N.

Линейная зависимость справедлива
при nB-N  72, при больших количествах воз-
можны отклонения.
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Выводы

При увеличении числа связей B-N от 0
до 72 энергия образования трубки линейно
уменьшалась в интервале 90–55 эВ.

При увеличении числа связей B-N от 0
до 72 энергия связи криволинейно возрастала
в интервале от –9,8 до –8,85 эВ, а в интервале
от –00,85 до –0,967 эВ практически линейно
уменьшалась.

При увеличении числа связей B-N от 0 до
72 ширина запрещенной зоны в интервале от –
0,156 до –0,130 эВ возрастала, в интервале от –
0,130 до –0,472 эВ криволинейно уменьшалась.

Анализ графика на рисунке 4 показыва-
ет, что с увеличением количества B-N-свя-
зей в BCN-нанотрубке наблюдается линейное
снижение энергии образования.

Как видно из графика на рисунке 5, мак-
симальные значения энергии связи BCN-на-
нотрубки наблюдаются при 48-56 B-N-связях
и 16-24 C-C-связях, что указывает на наимень-
шую термодинамическую устойчивость сис-
темы в данном диапазоне параметров.

Зависимость ширины запрещенной зоны
от числа связей B-N (см. рис. 6) демонстри-
рует два характерных режима. При увеличе-
нии числа связей от 0 до 72 наблюдается
рост ширины запрещенной зоны от –0.156
до –0.130 эВ, что свидетельствует об усиле-
нии диэлектрических свойств системы. При
дальнейшем увеличении числа связей проис-
ходит криволинейное уменьшение ширины зап-
рещенной зоны до –0.472 эВ, указывающее на
изменение электронной структуры и возмож-
ный переход к металлическому состоянию.
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Abstract. This study employed computer modeling (Hartree-Fock) to investigate achiral
BCN nanotubes of the “armchair” type with controlled substitution of C-C bonds by B-N in a
carbon matrix. The aim was to determine the dependence of binding energy, formation energy,
and band gap on the number of B-N bonds. The results revealed that increasing the number of
B-N bonds leads to a linear reduction in formation energy by 0.47 eV per substituted bond,
alongside significant changes in electronic structure, as reflected in the band gap. The analysis
identified two distinct regimes in band gap behavior: an initial increase from –0.156 to –0.130
eV, indicating enhanced dielectric properties, followed by a curvilinear decrease to –0.472 eV,
suggesting a potential transition to a metallic state. The binding energy exhibited a non-linear
trend, peaking at 48-56 B-N bonds, which corresponds to the least thermodynamically stable
configuration. These findings are crucial for designing hybrid nanomaterials with tailored
electronic and thermodynamic properties, suitable for applications in nanoelectronics, catalysis,
energy storage, and sensors. The study also confirms the thermodynamic favorability of
substituting C-C bonds with B-N, paving the way for the development of stable and functional
nanostructures with tunable characteristics.

Key words: achiral BCN nanotube, boron-nitrogen substitution, carbon matrix, binding
energy, formation energy, electronic band gap.


