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Аннотация. В данной работе исследуется адсорбция атомов щелочных метал-
лов (Li, Na, K) с боросодержащими углеродными нанослоями типа BC методом теории
функционала плотности (DFT). Для моделирования использовались молекулярные кла-
стеры BC с различным распределением атомов бора (типы A и B), построенные с
учетом краевых эффектов и пассивацией водородом. Расчеты проводились с исполь-
зованием гибридного функционала B3LYP и базиса 6-31G. Атомы металлов приближа-
лись к адсорбционным центрам пошагово с шагом 0,2 Е в диапазоне от 4 до 1 Е. Для
каждой конфигурации рассчитывались значения потенциальной энергии, что позволило
определить глубину энергетических минимумов, стабильность комплексов и влияние
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геометрии нанослоя на сорбционные свойства. Результаты моделирования демонстри-
руют образование устойчивых адсорбционных комплексов на поверхности боросодер-
жащих нанослоев и подтверждают потенциал для применения в накопителях энергии и
сенсорных устройствах.

Ключевые слова: бороуглеродные нанослои, легирование, адсорбация, полупро-
водниковые материалы, накопители энергии, сенсоры.

Введение

В последние десятилетия открытия в
области углеродных наноматериалов привлек-
ли значительное внимание ученых благодаря
их уникальным физическим и химическим
свойствам [1–4]. Материалы на основе угле-
рода, такие как графит, фуллерен, углеродные
нанотрубки и графен, являются важным вы-
бором благодаря их нетоксичности. Они ста-
ли основой для создания новых технологич-
ных решений, таких как сенсоры, устройства
накопления энергии и фильтры. Эти материа-
лы, благодаря своей высокой проводимости,
уникальным механическим и электрическим
характеристикам, а также термической устой-
чивости, нашли применение в различных от-
раслях науки и промышленности [5–8]. Иссле-
дования показывают, что сенсоры на основе
графена способны обнаруживать отдельные
молекулы, такие как токсичные или горючие
газы, за счет высокоактивной поверхности и
способности к адсорбции, что значительно
улучшает точность и чувствительность де-
текторов [9]. В области микроэлектроники
углеродные нанослои позволяют создавать
сверхтонкие проводящие каналы и микропро-
цессоры, которые сохраняют свою эффектив-
ность даже при высоких температурах и зна-
чительных электрических нагрузках. Это де-
лает их перспективными для создания долго-
вечных микросхем и компонентов, использу-
емых в высоконагруженных электронных ус-
тройствах, таких как приборы измерения и
контроля в энергетике и автомобильной про-
мышленности [10]. Графеновые нанослои так-
же нашли применение в биомедицинских ис-
следованиях в качестве высокоэффективных
носителей для доставки лекарственных пре-
паратов, благодаря своей химической инерт-
ности и биосовместимости с клетками орга-
низма. Способность углеродных слоев к фун-
кционализации позволяет прикреплять к их

поверхности различные молекулы, такие как
антитела и ферменты, что делает их перспек-
тивными для разработки биосенсоров, а так-
же для создания имплантируемых устройств,
устойчивых к биологической деградации [11].

Однако для дальнейшего расширения
функциональных возможностей таких матери-
алов необходимо модифицировать их структу-
ру, добавляя различные примесные элементы.
Одним из наиболее перспективных методов
улучшения характеристик углеродных нанос-
лоев является их легирование бором. Бор, как
элемент, близкий к углероду по своему атом-
ному радиусу и электроотрицательности, спо-
собен встраиваться в углеродную решетку,
минимально нарушая ее структуру [12–14].
Это обеспечивает сохранение и улучшение
ключевых свойств материала. Примесное за-
мещение углеродных атомов бором позволяет
модифицировать электронную плотность и из-
менять проводимость материала, что делает
боросодержащие углеродные нанослои (далее –
БУНС) ценными для использования в наноэ-
лектронных устройствах. Легирование бором
улучшает адсорбцию ионов и молекул на по-
верхности нанослоев, позволяя эффективнее
улавливать загрязнители, такие как тяжелые
металлы, и способствует разработке эффектив-
ных методов фильтрации и очистки [15].
Это также открывает новые возможности для
использования нанослоев в условиях высокой
температуры и химической активности, таких
как химические реакторы и каталитические си-
стемы. Боросодержащие структуры устойчи-
вы к агрессивным условиям и способны сохра-
нять свои свойства даже при экстремальных
температурных нагрузках, что делает их при-
годными для применения в нефтехимической
и перерабатывающей промышленности [16].

Известно, что взаимодействие металлов
с углеродными материалами может суще-
ственно изменять их электронные и сорбци-
онные характеристики. Например, адсорбция
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атомов металлов на поверхности нанослоев
способна изменять проводимость, что важно
для разработки катодных материалов для ак-
кумуляторов. Взаимодействие с щелочными
металлами, такими как литий, натрий и калий,
особенно интересно, поскольку они часто ис-
пользуются в энергетических устройствах
благодаря их высокой реакционной способно-
сти и низкому потенциалу ионизации. В науч-
ной литературе встречаются работы, посвя-
щенные взаимодействию углеродных матери-
алов с металлами, но исследования, фокуси-
рующиеся именно на боросодержащих угле-
родных структурах, пока ограничены. Это
связано с трудностями получения и стабили-
зации таких материалов, а также сложностью
моделирования их взаимодействий на атом-
ном уровне. Тем не менее современные ме-
тоды компьютерного моделирования, такие
как метод теории функционала плотности, по-
зволяют проводить детальный анализ процес-
сов адсорбции и изучать электронные свой-
ства систем на уровне квантовой химии.

Настоящая работа посвящена взаимо-
действию атомов металлов с боросодержа-
щими углеродными нанослоями типа BC. Ос-
новной целью исследования является анализ
процессов адсорбции и определение стабиль-
ности образующихся комплексов. Это вклю-
чает изучение зависимости потенциальной
энергии системы от расстояния между ато-
мом металла и поверхностью нанослоя, что
позволяет выявить предпочтительные усло-
вия для адсорбции и оценить энергетические
параметры взаимодействия. Полученные ре-
зультаты могут быть использованы для раз-
работки новых функциональных материалов
с регулируемыми свойствами [17]. Выбор
лития, натрия и калия в качестве объектов
исследования объясняется их активной ролью
в современной наноэлектронике. Эти метал-
лы имеют разные атомные радиусы и элект-
роотрицательность, что позволяет сравнить их
поведение при взаимодействии с БУНС и сде-
лать выводы о природе адсорбционных про-
цессов. Литий, например, используется в ак-
кумуляторных технологиях, а его адсорбция
на углеродных материалах изучена достаточ-
но хорошо. Натрий и калий менее распрост-
ранены, но также могут быть перспективны
для использования в энергоносителях [18; 19].

Анализ полученных данных поможет
понять, как модификация углеродных нано-
слоев бором влияет на их способность к ад-
сорбции и как использование различных ме-
таллов может изменять эти характеристики.
Результаты этой работы могут найти приме-
нение при разработке новых материалов для
энергоносителей и фильтров, а также в дру-
гих областях, где важны проводящие свойства
[20; 21]. Предыдущие исследования [22] про-
демонстрировали эффективную возможность
управления проводящими свойствами нанот-
рубок не только за счет введения замещаю-
щих атомов бора, но и дополнительного при-
соединения атомов металлов. Это подчерки-
вают актуальность и важность изучения вза-
имодействий между металлами и боросодер-
жащими углеродными нанослоями. Расшире-
ние знаний в этой области способствует со-
зданию более эффективных и надежных на-
номатериалов для высокотехнологичных при-
ложений, что делает изучение таких систем
не только интересным с научной точки зре-
ния, но и значимым для промышленности [23].

Методология

Расчеты происходили с помощью мето-
да теории функционала плотности (далее –
DFT). Этот метод является фундаменталь-
ным подходом для вычисления электронной
структуры атомов, молекул и твердых тел.
Основной идеей метода является использова-
ние электронной плотности n(r), а не полной
волновой функции, чтобы описать электрон-
ные взаимодействия.

DFT позволяет моделировать системы,
содержащие сотни или тысячи атомов, а так-
же описывать электронную структуру слож-
ных наносистем, таких как боросодержащие
углеродные слои. Этот метод обладает хоро-
шим балансом между высокой точностью и
вычислительной стоимостью. Возможность
модификации функционалов позволяет адап-
тировать его под конкретные задачи – от мо-
лекулярного моделирования до работы с твер-
дыми телами и наноматериалами, что делает
данный метод оптимальным для широкого
спектра приложений, включая анализ струк-
турной устойчивости, расчеты энергии связи,
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моделирование каталитических процессов и
изучение межатомных взаимодействий с ад-
сорбционными свойствами.

Первым шагом в нашей работе стало
построение боросодержащего нанослоя ВС3.
Пример такой боросодержащей структуры
представлен на рисунке 1.

Данный кластер содержит 109 атомов:
80 атомов углерода, 16 атома бора и 12 ато-
мов водорода, он позволяет сохранить сим-
метрию и локальную структуру. Для расче-
тов был применен функционал B3LYP, кото-
рый объединяет точный обменный компонент
из метода Хартри-Фока и эмпирические кор-
реляционные функции. Использование базиса
6-31G обеспечивало баланс между точностью
и вычислительной эффективностью, что осо-
бенно важно при моделировании систем, со-
держащих несколько типов атомов с разными
электронной конфигурацией и валентностью.
Его плюсами являются: универсальность,
вычислительная эффективность и широкое
распространение. Исследование проводилось
на молекулярных кластерах BC, моделирую-
щих различные конфигурации боросодержащих
углеродных слоев.

В рамках модели молекулярного клас-
тера для учета взаимодействия с соседними
атомами обычно вводят псевдо (фиктивные)
атомы для компенсации оборванных связей,
либо просто рассматривают кластер как обо-

собленную молекулу без учета взаимодей-
ствия на его границах.

При выборе фиктивных атомов стоит
помнить, что они должны удовлетворять сле-
дующим требованиям:

1) энергетические зоны кристалла дол-
жны быть корректно отображены в энергиях
молекулярных орбиталей (МО) кластера;

2) зарядовое распределение, обусловлен-
ное стехеометрией кристалла, должно сохра-
няться при переходе к кластерному рассмот-
рению задачи;

3) выбор фиктивных атомов не должен от-
разиться на размерных эффектах кластера, либо
влиять на процессы при изменении его размеров.

В наших моделях мы использовали псев-
доатомы водорода на краях структуры, что
позволило минимизировать влияние краевых
состояний и лучше воспроизвести распреде-
ление электронной плотности в центральной
части кластера, где происходят адсорбцион-
ные процессы, тем самым сделав расчет бо-
лее точным. Выбор таких моделей обуслов-
лен необходимостью анализа локализованных
процессов адсорбции в условиях, приближен-
ных к экспериментальным.

Были рассмотрены два варианта атом-
ной упорядоченности углерода в нанослоях –
A и B видов (см. рис. 2). Эти типы конфигура-
ций построены по аналогии с бор-легирован-
ными нанотрубками и графеноподобными

Рис. 1. Пример боросодержащего BC нанослоя
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структурами. В них примесные атомы бора
замещают атомы углерода в гексагональной
решетке, сохраняя планарную форму и фор-
мируя sp-гибридные ковалентные связи. Пред-
полагается, что такие структуры обладают
стабильной геометрией и сохраняют графе-
ноподобную электронную природу.

Прямоугольником выделена элементарная
ячейка (далее – ЭЯ), на основе которой были
расширены модели: выполнялось дублирование
вдоль одного из векторов трансляции ai (i = 4) с
целью создания расширенного кластера, имити-
рующего двумерную периодичность. В допол-
нение к методу DFT, также использовался по-
луэмпирический квантово-химический метод
MNDO с применением циклической модели ион-
но-встроенного ковалентно-циклического клас-
тера (ИВ-КЦК), что обеспечило теоретическую
устойчивость геометрии и позволило исследо-
вать особенности зонной структуры.

Оптимизация геометрии показала, что сред-
нее расстояние между атомами в ЭЯ составля-
ет 1,4 Е, что подтверждает компактную струк-
туру. Основные электронные характеристики
обоих видов структур приведены в таблице 1.

Анализ энергетической щели ДЕg показал,
что обе структуры можно отнести к узкощеле-
вым полупроводникам. Валентная зона в таких
системах формируется из s- и p-орбиталей ато-
мов C и p-орбиталей B, а зона проводимости –
преимущественно из орбиталей b и c элементов.

Также наблюдалось перераспределение
электронной плотности, а именно – смещение
электронного облака от атомов бора с появ-
лением у них положительного заряда Q = 0,13
к атомам углерода с соответствующим появ-
лением у них отрицательного заряда Q = –0,07,
что потенциально влияет на химическую ак-
тивность и адсорбционные свойства.

В каждой конфигурации (тип A и B) мо-
делировалось присоединение атомов металлов
к различным активным центрам – атомам уг-
лерода и бора. На каждом этапе рассчитыва-
лись энергетические параметры, строились про-
фили потенциальной энергии, и определялись
стабильные состояния по минимумам энергии.

Литий, натрий и калий были выбраны для
анализа ввиду их различных атомных радиу-
сов и электроотрицательности. Легкие метал-
лы демонстрируют интересные взаимодей-
ствия с углеродными структурами, включая
формирование стабильных адсорбционных ком-
плексов. Они имеют низкий потенциал иониза-
ции, что способствует их активной адсорбции
на углеродных и боросодержащих поверхнос-
тях, а также могут изменять проводимость и
сорбционные свойства материала. Моделиро-
вание проводилось с пошаговым приближени-
ем атомов металлов к поверхности исследуе-
мого нанослоя с шагом 0,2 Е. Стартовой точ-
кой присоединения установлено расстояние
равное 4 Е, а минимальное 1 Е.

а)                             б)
Рис. 2. Кластерная модель углеродного нанослоя с примесными атомами бора:

а – расположение борных примесей в нанослое графена – вид А;
б – расположение борных примесей в нанослое графена – вид B
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Результаты и обсуждение

Исследование взаимодействия металлов
с боросодержащими углеродными нанослоя-
ми BC показало, что каждый из них проявля-
ет различные адсорбционные свойства. Ре-
зультаты квантово-химических расчетов по-
зволили построить энергетические профили и
выявить минимумы энергии, которые указы-
вают на стабильность образующихся комп-
лексов.

Литий при взаимодействии с нанослоем
образует устойчивые комплексы с обоими ти-
пами боросодержащих углеродных слоев.
Энергия адсорбции достигала минимальных
значений около –4,0985 эВ для равномерно рас-
пределенных борных атомов типа А и –5,1322
эВ для типа B. Эти результаты подтвержда-
ют, что борное легирование улучшает сорб-
ционные свойства слоев, создавая зоны повы-
шенной активности для адсорбции. Графики
профилей энергии (см. рис. 3) демонстриру-
ют устойчивость комплексов, что открывает
возможности для применения таких материа-
лов в системах накопления энергии.

Анализ энергетических кривых устано-
вил, что кривые взаимодействия атома натрия
с литием подобны, на графике наблюдается
минимумы энергии около –4,0932 эВ для рав-
номерных слоев A типа и –5,1390 эВ для сло-
ев B типа (см. рис. 4). Это свидетельствует о
возникновении процесса адсорбции.

Калий, благодаря своему большому
атомному радиусу и высокой поляризуемос-
ти, продемонстрировал самую сильную адсор-
бцию среди исследованных металлов. Мини-
мальная энергия адсорбции для калия соста-
вила –4,094 эВ для равномерных слоев A типа
и –5,2257 эВ для слоев B типа (см. рис. 5).

Взаимодействие калия с областями с повы-
шенной концентрацией бора показало увели-
чение стабильности комплекса и образование
зон с максимальной адсорбционной способ-
ностью.

При сравнительном анализе, слои с рав-
номерным распределением бора A типа де-
монстрировали более предсказуемые адсор-
бционные свойства, в то время как структу-
ры B типа создавали локальные энергетичес-
кие минимумы, усиливая взаимодействие с
металлами. Эти результаты подтверждают,
что варьирование расположения атомов бора
может быть эффективным инструментом для
управления сорбционными характеристика-
ми углеродных слоев. При каждом прибли-
жении были получены значения энергии сис-
темы. Значения минимумов энергий от рас-
стояния представлены для сравнения в таб-
лице 2.

Заключение

Результаты проведенного исследования
подтвердили высокую способность боросо-
держащих углеродных нанослоев (BC) к ад-
сорбции атомов металлов. Моделирование по-
казало, что адсорбция сопровождается фор-
мированием стабильных комплексов, особенно
в случае взаимодействия с калием, который
имеет лучшее взаимодействие c слоями, что
подчеркивает его потенциальную значимость
в практическом применении. Ключевая роль
борных атомов в структуре слоев заключа-
ется в создании энергетически выгодных по-
зиций для адсорбции, что улучшает связыва-
ющие свойства материала и способствует пе-
реносу заряда. Эти факторы определяют пер-

Таблица 1

Энергетические характеристики графеновых ВС3 нанослоев
с примесными атомами бора, эВ

(n, 0) ΔEv ΔEg (n, 0) ΔEv ΔEg 
Вид А Вид Б 

(4, 0) 32,14 0,17 (4, 0) 33,23 0,27 
(6, 0) 39,92 1,07 (6, 0) 41,62 0,14 
(8, 0) 35,87 0 (8, 0) 34,91 0,11 
(10, 0) 35,13 0,41 (10, 0) 36,20 0,17 
(12, 0) 35,55 0,12 (12, 0) 36,45 0,29 
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Рис. 3. Графики энергии от расстояния при взаимодействии бора с литием к нанослоям ВС3 типа A и B
(по вертикали указана потенциальная энергия приближения атома лития, по горизонтали расстояния в Е)

 
Рис. 4. Графики энергии от расстояния при взаимодействии бора с натрием к нанослоям BC3 типа A и B

Рис. 5. Графики энергии от расстояния при взаимодействии бора с калием к нанослоям ВС3 типа A и B

Таблица 2

Основные электронно-энергетические характеристики процесса адсорбции
атомов металлов на поверхности боросодержащего нанослоев A и B типа

Металлы Li Na K 
Структурная 
упорядоченность 

ВС3(А) ВС3(B) ВС3(А) ВС3(B) ВС3(А) ВС3(B) 

Ead, eV –4,0985 –5,1322 –4,0932 –5,1390 –4,094 –5,2257 
Rad, Å 2.2 2.2 2.6 2.2 3 2.8 

 

спективы использования боросодержащих
слоев в качестве материалов для сенсоров и
катодов. Понимание механизма взаимодей-
ствия атомов металлов с углеродными слоя-

ми с добавлением бора расширяет возмож-
ности создания новых функциональных мате-
риалов с регулируемыми сорбционными и
электронными свойствами.
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Abstract. This research paper presents a comprehensive computational investigation into
the adsorption processes of alkali metal atoms (lithium, sodium, and potassium) on boron-doped
carbon nanolayers (BC) using density functional theory (DFT) methodology. The study employs
molecular cluster models representing two different structural configurations of boron distribution
(designated as Type A and Type B) within the BC lattice, with careful consideration of edge
effects through hydrogen passivation. All quantum chemical calculations were performed utilizing
the B3LYP hybrid functional combined with the 6-31G basis set, ensuring an optimal balance
between computational accuracy and efficiency. The metal atoms were systematically approached
toward potential adsorption centers with a precise step size of 0.2 Е across a distance range from
4 Е to 1 Е. For each resulting configuration, the potential energy values were meticulously calculated
and analyzed, allowing for the determination of energy minima depths, evaluation of complex
stability, and assessment of how nanolayer geometry influences the sorption characteristics.
The simulation results clearly demonstrate the formation of stable adsorption complexes on the
surface of boron-containing nanolayers, with potassium showing particularly strong interactions.
These findings substantiate the significant potential of such modified carbon nanostructures for
practical applications in next-generation energy storage devices and highly sensitive sensor
technologies.

Key words: boron-carbon nanolayers, doping, adsorption, semiconductor materials,
energy storage devices, sensors.


