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Аннотация. В данной работе рассматриваются два способа заполнения бор-
ных нанотрубок атомами газовой среды: метод просачивания и капиллярный метод.
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Выполненные исследования доказали возможность и достаточную эффективность
процесса заполнения борных нанотрубок атомами газовой среды, что открывает ин-
тересные перспективы использования интеркалированных тубуленов и создания но-
вых устройств на их основе.

Ключевые слова: бороуглеродные нанотрубки, капиллярный метод, квантово-
химические расчеты, профиль поверхности потенциальной энергии, газофазные
нанокомпозиты, хлорирование, оксидирование.

В настоящее время внимание исследо-
вателей привлекают борные наноструктуры
благодаря своим уникальным физико-хими-
ческим свойствам. Сам бор применяется в
виде добавки при получении коррозионно-ус-
тойчивых и жаропрочных сплавов. Его со-
единения – нитрид BN и другие – использу-
ются как полупроводниковые материалы и
диэлектрики. Борные атомы могут соеди-
нятся между собой в цепочки, сетки, карка-
сы и другие формы. Поэтому последние
десятилетия очень много исследователей
обратили свое внимание на различные гео-
метрические и топологические конфигура-
ции бора (борные кластеры, борные нано-
волокна, бораны) [1–6].

В данной работе рассматриваются два
способа заполнения борных нанотрубок ато-
мами газовой среды: метод просачивания и
капиллярный метод. Для изучения процес-
са заполнения была выбрана борная нанот-
рубка типа (6, 6). В качестве основной рас-
четной схемы использовалась модель мо-
лекулярного кластера в рамках квантово-хи-
мической схемы MNDO. Для изучения про-
цесса адсорбции была выбрана структура
элементарной ячейки БУНТ, которая состо-
яла из 95 атомов бора и содержала пять
слоев гексагонов в направлении продольной
оси трубки и шесть гексагонов по ее окруж-
ности. На концах трубки нескомпенсирован-
ные связи были замкнуты псевдоатомами,
в качестве которых выступил атом водоро-
да. Связь В-С в нанотубулене была выбра-
на 1.44 Å.

Механизм внедрения атомов
O, Н, Сl, F в полость БУНТ

методом просачивания

Внедрение молекулы атомов модели-
ровалось пошаговым приближением их к

нанотрубке вдоль перпендикуляра, прове-
денного к центральной оси тубулена через
центр бокового углеродного гексагона с
шагом 0.1 Å.

Геометрия системы «БУНТ – внедряю-
щийся атом» оптимизировалась на каждом
шаге. Выполненные расчеты позволили пост-
роить энергетические кривые данного процес-
са для каждого атома (см. рис. 1).

Анализ результатов показал, что для про-
никновение внутрь трубки через боковую по-
верхность атомам необходимо преодолеть
потенциальный барьер, отождествляемый с
энергией активации Еакт. Его величина может
быть рассчитана по формуле:

Eакт= ЕБУНТ +Х – (ЕБУНТ + Ех)

где ЕБУНТ + Х  – полная энергия системы взаимодей-
ствующих объектов (трубка + внедряющийся атом
(Н, О, F, Сl)); ЕБУНТ – полная энергия бороуглерод-
ной нанотрубки типа (6, 6); Ех – энергия атомов О,
Н, F, Cl.

Высота энергетических барьеров для
каждого атома представлена в таблице. Сле-
дует отметить, что пик барьера находится
внутри трубки. Анализируя величины барье-
ров, можно сделать вывод, что заполнение
БУНТ методом просачивания возможно
только для атома водорода (наименьшая ве-
личина барьера – Еб = 3,75 эВ).

Основные энергетические
характеристики процессов внедрения

атомов путем просачивания

Атомы Высота барьера, эВ 
O 16,65 
H 3,75 
Cl 23,45 
F 14,41 
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Исследование проникновения атомов
газофазной среды в БУНТ (6, 6)

капиллярным методом

Как известно, возможным способом
внутреннего насыщения бороуглеродных на-
нотруб атомами является способ капилляр-
ного проникновения элементов в полость ту-
булена через его торец. Поэтому нами было
рассмотрено заполнение бороуглеродного ту-
булена (6, 6) атомами О, Н, F, Cl именно этим
способом.

Исследовался вариант внедрения ато-
мов через открытую границу тубулена. При

этом ненасыщенные связи на границе полу-
бесконечной трубки замыкались атомами во-
дорода (так называемая «краевая функциона-
лизация»).

Были выполнены расчеты процесса вне-
дрения для каждого предложенного атома.

Заполнение трубки моделировалось пу-
тем пошагового приближения атомов О, Н, F,
Cl к тубулену вдоль его главной продольной
оси (с шагом 0.1 Å) и проникновением внутрь
через торец тубулена. Выполненные расчеты
позволили построить энергетические кривые
процесса внедрения атомов О, Н, F, Cl внутрь
тубулена через его открытую границу (см.,
напр., рис. 2).
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Рис. 2. Энергетические кривые зависимости энергии от расстояния
для случая проникновения атомов через торец трубки
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Рис. 1. Профили поверхности потенциальных энергий процессов внедрения О, F, Сl, Н
в бороуглеродную нанотрубку (6, 6)
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Анализ энергетической кривой для ато-
ма водорода обнаружил отсутствие энергети-
ческого барьера на пути атома H. При этом
минимум на кривой, свидетельствующий об
эффективности проникновения атома водоро-
да в полость, находится внутри трубки. Зна-
чение минимума энергии на кривой, нормиро-
ванной на бесконечность, отождествляется с
энергией устойчивого положения атома водо-
рода в полости (Есв).

Для случая внедрения атомов кисло-
рода, фтора и хлора в полость трубки мини-
мум энергии находится за пределами гра-
ницы тубулена. Дальнейшее проникновение
атомов в трубку требует дополнительных
внешних условий, которые позволят преодо-
леть энергетический барьер. Как видно из
рисунка 2, атомы, преодолев энергетичес-
кий барьер, попадают в стабильное состоя-
ние уже внутри трубки. Этот факт иллюст-
рирует возможность заполнения БУНТ ато-
мами газовой среды.

Заключение

Выполненные исследования доказали
возможность и достаточную эффективность
процесса заполнения борных нанотрубок ато-
мами газовой среды, что открывает интерес-
ные перспективы использования интеркалиро-
ванных тубуленов и создания новых устройств
на их основе.
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Abstract. Today the researchers focus on the boron nanostructures due to their unique
physical and chemical properties. The boron is applied as the additive in obtaining corrosion-resistant
and heat-resistant alloys. Its connections – nitride BN and others – are used as semiconductor
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materials and dielectrics. Boron atoms can be connected in chains, meshes, frameworks and other
forms. Therefore, over the last decade a lot of researchers have turned their attention to various
geometric and topological configuration of boron (boron clusters and boron nanofibers, boranes).

In this paper we consider two methods of filling nanotubes with boron atoms of the
gaseous medium: the method of percolation and capillary method. To study the seeding process,
boron nanotube of special type was selected. We use the model of molecular cluster in the
framework of quantum-chemical MNDO scheme as the main design scheme. We study the
adsorption process in the structure of the unit cell, which consists of 95 boron atoms and five
layers of hexagons in the direction of the longitudinal axis of the tube and six hexagons on its
circumference. At the end of the tube uncompensated connection was closed by pseudoatoms,
which made the hydrogen atom.

The research performed have proved the possibility and efficiency of process of filling
nanotubes of boron with atoms of the gaseous medium, which opens up interesting prospects
for the use of intercalated tubes and the creation of new devices based on them.

Key words: boron carbon nanotubes, capillary method, quantum chemical calculations,
surface profile of potential energy, gas-phase nanocomposites, chlorination, oxidation.


