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Â ðàìêàõ ìîäåëåé ðåãóëÿðíûõ íàíîòðóáîê è ðåãóëÿðíûõ ôóëëåðåíîâ áèíàðíîãî
ñîåäèíåíèÿ (íà ïðèìåðå íèòðèäà áîðà BN) ïîñòðîåíû èíòåðïîëÿöèîííûå ôîðìó-
ëû ðàäèóñîâ óåäèíåííûõ íàíîòðóáîê è ôóëëåðåíîâ, íà îñíîâå êîòîðûõ ïðåäñêàçà-
íà âîçìîæíàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü íàíîòðóáíûõ è ôóëëåðåííûõ ñëîåâ â ìíîãî-
ñòåííûõ íàíîòðóáêàõ è ìíîãîîáîëî÷å÷íûõ ôóëëåðåíàõ. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû
óêàçûâàþò íà íàëè÷èå êîððåëÿöèè ìåæäó äëèíàìè âíóòðè- è ìåæñëîåâûõ ñâÿçåé â
ñëîèñòûõ íàíîñòðóêòóðàõ áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé.

Ââåäåíèå

Â ðåçóëüòàòå óñîâåðøåíñòâîâàíèé òåõíîëîãèè âûðàùèâàíèÿ íà-
íîòðóáîê íèòðèäà áîðà BN â ïîñëåäíåå âðåìÿ óäàåòñÿ ïîëó÷àòü
äîñòàòî÷íî äëèííûå îáðàçöû, êîòîðûå õàðàêòåðèçóþòñÿ âûñîêîé
õèìè÷åñêîé ÷èñòîòîé è ìàëûì ñîäåðæàíèåì ñòðóêòóðíûõ äåôåê-
òîâ (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [1, 2]). Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ñ ó÷å-
òîì îñîáåííîñòåé òåêñòóðíûõ, ìåõàíè÷åñêèõ, òåðìè÷åñêèõ, ýëåêò-
ðîííûõ, ïüåçî- è ïèðîýëåêòðè÷åñêèõ, îïòè÷åñêèõ, ýëåêòðîìåõàíè-
÷åñêèõ è îïòîýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ â ñî÷åòàíèè ñ õèìè÷åñêîé
èíåðòíîñòüþ è ñëàáîé ñìà÷èâàåìîñòüþ íàíîòðóáíîãî íèòðèäà áîðà
îòêðûâàåò ïóòü ê åãî ïðàêòè÷åñêîìó ïðèìåíåíèþ âî ìíîãèõ ïåðñ-
ïåêòèâíûõ îáëàñòÿõ òåõíèêè â êà÷åñòâå ìàòåðèàëà äëÿ íàíîìàñ-
øòàáíûõ ñåíñîðîâ, ñèëîâûõ ïðèâîäîâ, ïîëåâûõ òðàíçèñòîðîâ, ýëåêò-
ðîäîâ òîêà ïîëåâîé ýìèññèè, âîäîðîäíûõ ðåçåðâóàðîâ è ò. ä. Íå
ìåíüøèé èíòåðåñ âûçûâàþò è òå áèíàðíûå ñîåäèíåíèÿ (AlN [3],
GaN [4], ZnO [5–10], ZnS [11, 12] è äð.), êîòîðûå ïðè ïåðåõîäå èç
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êðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ â íàíîòðóáíîå ìå-
íÿþò 4-àòîìíóþ êîîðäèíàöèþ ñòðóêòóðû íà
3-àòîìíóþ, õàðàêòåðíóþ äëÿ ãåêñàãîíàëüíûõ
ñëîåâ BN.

Ìíîãîñòåííûå ãåêñàãîíàëüíûå íàíîòðóáêè
íèòðèäà áîðà ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñòðóêòóðû,
ñîñòàâëåííûå èç àòîìíûõ ñëîåâ, â êîòîðûõ ìåæ-
ñëîåâûå ðàññòîÿíèÿ áëèçêè ê íàáëþäàåìûì â
ñëîèñòûõ êðèñòàëëàõ ãåêñàãîíàëüíîãî h-BN,
ðîìáîýäðè÷åñêîãî r-BN è òóðáîñòðàòíîãî t-BN
íèòðèäîâ áîðà, íî ïîðÿäîê èõ óïàêîâêè îò÷àñòè
îòëè÷àåòñÿ. Åñëè äëÿ óåäèíåííîé íàíîòðóáêè
îòíîñèòåëüíóþ ñòàáèëüíîñòü ìîæíî îöåíèòü ñ
ïîìîùüþ ðàñ÷åòà ìîëÿðíîé ýíåðãèè ñâÿçûâà-
íèÿ (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [13]), òî ðåøåíèå
àíàëîãè÷íîé çàäà÷è äëÿ ìíîãîñòåííîé ñòðóêòó-
ðû òðåáóåò ñïåöèàëüíîãî ó÷åòà ãåîìåòðè÷åñ-
êèõ ôàêòîðîâ.

Îñíîâíîé öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåò-
ñÿ ïðåäñêàçàíèå íà ïðèìåðå íèòðèäà áîðà ïî-
ñëåäîâàòåëüíîñòè ñòåíîê â ìíîãîñòåííûõ ãåê-
ñàãîíàëüíûõ íàíîòðóáêàõ áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé
ïî çàäàííûì çíà÷åíèÿì èõ âíóòðåííèõ èëè âíå-
øíèõ ðàäèóñîâ. ßñíî, ÷òî ïðîâåäåíèå ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ ðàñ÷åòîâ òðåáóåò àäåêâàòíîãî âûáî-
ðà ãåîìåòðè÷åñêîé ìîäåëè ãåêñàãîíàëüíîé íà-
íîòðóáêè.

Òðàäèöèîííàÿ ìîäåëü óãëåðîäíûõ íàíîòðó-
áîê [14–16], ðàññìàòðèâàþùàÿ íàíîòðóáêó êàê
ðåçóëüòàò ñâîðà÷èâàíèÿ ïëîñêîãî ãðàôåíîâîãî
ñëîÿ â ïðàâèëüíûé êðóãîâîé öèëèíäð, ïðèâîäèò
ê øèðîêî èçâåñòíîé ôîðìóëå, â êîòîðîé ðàäèóñ
íàíîòðóáêè îïðåäåëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ äëèíû
õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé è èíäåêñîâ òðóáêè (n, m). Ýòó
ìîäåëü ìîæíî èñïîëüçîâàòü è äëÿ ãåêñàãîíàëü-
íûõ íàíîòðóáîê áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé (äëÿ íèò-
ðèäà áîðà ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [17, 18]), åñëè
íå äåëàòü ðàçëè÷èÿ ìåæäó àòîìàìè äâóõ ñî-
ñòàâëÿþùèõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ. Îäíàêî
òðàäèöèîííàÿ ìîäåëü èãíîðèðóåò ýôôåêòû èñ-
êðèâëåíèÿ ïîâåðõíîñòè – ðàçëè÷èÿ â âàëåíòíûõ
óãëàõ è äëèíàõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, êîòîðûå âîç-
íèêàþò ïðè ñâîðà÷èâàíèè â öèëèíäð ïëîñêîãî
ëèñòà, ïîêðûòîãî ïðàâèëüíûìè øåñòèóãîëüíè-
êàìè. Ïî ýòîé ïðè÷èíå óïîìÿíóòàÿ âûøå ôîð-
ìóëà ðàäèóñà îêàçûâàåòñÿ âåðíîé ëèøü â àñèìï-
òîòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, ò. å. äëÿ áîëüøèõ

òðóáîê ñ n >>1. ×òî æå êàñàåòñÿ óëüòðàìàëûõ
íàíîòðóáîê, òî äëÿ íèõ ýòà ôîðìóëà íåïðèãîäíà
äàæå äëÿ îöåíêè âåëè÷èíû ðàäèóñà.

Íåäàâíî ïðåäëîæåííàÿ òàê íàçûâàåìàÿ èäå-
àëèçèðîâàííàÿ ïîëèýäðè÷åñêàÿ ìîäåëü óãëåðîä-
íûõ íàíîòðóáîê [19, 20] îñíîâûâàåòñÿ íà òàêîé
òåññåëÿöèè ïîâåðõíîñòè òðóáêè, êîòîðàÿ ïðåä-
ñòàâëÿåò ïðàâèëüíûé øåñòèóãîëüíèê ñ àòîìà-
ìè óãëåðîäà â âåðøèíàõ ñ ïîìîùüþ îäíîãî ðàâ-
íîñòîðîííåãî è òðåõ ðàâíîáåäðåííûõ òðåóãîëü-
íèêîâ. Ýòî ïðèâîäèò ê èäåàëüíîé ñòðóêòóðå â
òîì ñìûñëå, ÷òî ðàâíîöåííûìè îêàçûâàþòñÿ
âñå àòîìû, ñîñòàâëÿþùèå íàíîòðóáêó ýëåìåí-
òàðíîãî âåùåñòâà: âñå âàëåíòíûå óãëû è äëèíû
âñåõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé ðàâíû, è âñå àòîìû
ëåæàò íà îäíîé è òîé æå öèëèíäðè÷åñêîé ïî-
âåðõíîñòè. Ñëåäóþùàÿ èç ýòîé ìîäåëè ôîðìó-
ëà îïðåäåëÿåò âåëè÷èíó ðàäèóñà íàíîòðóáêè
ëèøü ÷èñëåííî, ïîñêîëüêó çàâèñèò îò ïàðàìåò-
ðà, êîòîðûé íàõîäÿò êàê êîðåíü òðàíñöåíäåíò-
íîãî óðàâíåíèÿ. Ðàñïðîñòðàíåíèå èäåàëèçèðî-
âàííîãî ïîëèýäðè÷åñêîãî ïîäõîäà íà íàíîòðóá-
êè áèíàðíîãî ñîåäèíåíèÿ, à èìåííî BN-íàíî-
òðóáêè [21], ïðèâîäèò ê òàêîé ìîäåëè, â êîòî-
ðîé ñîõðàíÿåòñÿ ðàâåíñòâî äëèí âñåõ ñâÿçåé,
îäíàêî äîïóñêàþòñÿ ðàçëè÷èÿ âàëåíòíûõ
óãëîâ è ðàäèóñîâ öèëèíäðîâ, íà ïîâåðõíîñòè êî-
òîðûõ äîëæíû ðàñïîëàãàòüñÿ ðàçíîèìåííûå
àòîìû. Ñîïîñòàâèòåëüíûé àíàëèç âñåõ èäåà-
ëèçèðîâàííûõ ïîëèýäðè÷åñêèõ ìîäåëåé, ïðåä-
ëîæåííûõ äëÿ íàíîòðóáíûõ ñòðóêòóð ñ 3-, 4- è
6-àòîìíîé êîîðäèíàöèåé, à òàêæå âîçìîæíûõ
ïóòåé èõ ìîäåðíèçàöèè áûë äàí â îáçîðíîé ñòà-
òüå [22].

Ðàíåå ìû ïîñòðîèëè ãåîìåòðè÷åñêóþ ìîäåëü
íåõèðàëüíûõ, ò. å. çèãçàãíûõ è êðåñëîâèäíûõ,
íàíîòðóáîê áèíàðíîãî ñîåäèíåíèÿ – íèòðèäà
áîðà [23] (ñì. åùå [13, 24]), êîòîðàÿ òàêæå ïðåä-
ñòàâëÿåò íàíîòðóáêó êàê ïîëèýäðè÷åñêè îãðà-
íåííóþ ôèãóðó ñ ðàâíûìè äëèíàìè ñâÿçåé. Íî
íàø ñïîñîá òåññåëÿöèè ïîâåðõíîñòåé òðóáîê
èíîé: ïðàâèëüíûé øåñòèóãîëüíèê, â âåðøèíàõ
êîòîðîãî ïîî÷åðåäíî ðàñïîëàãàþòñÿ àòîìû áè-
íàðíîãî ñîåäèíåíèÿ (â äàííîì ñëó÷àå àòîìû
áîðà è àçîòà), ñîñòàâëÿþùèé çèãçàãíóþ èëè
êðåñëîâèäíóþ òðóáêó, ïðåäñòàâëåí ñ ïîìîùüþ
äâóõ ðàâíîáåäðåííûõ òðàïåöèé èëè îäíîãî ïðÿ-
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ìîóãîëüíèêà è äâóõ ðàâíîáåäðåííûõ òðåóãîëü-
íèêîâ ñîîòâåòñòâåííî. Òàêèì îáðàçîì, ïðè îá-
ðàçîâàíèè íåõèðàëüíîé íàíîòðóáêè èç ïëîñêîãî
ãåêñàãîíàëüíîãî ëèñòà ñîñòàâëÿþùèå åãî ïðà-
âèëüíûå øåñòèóãîëüíèêè èçëàìûâàþòñÿ òîëü-
êî âäîëü òåõ äèàãîíàëåé, êîòîðûå ïàðàëëåëüíû
îñè òðóáêè. Òàêîé ñïîñîá ó÷åòà öèëèíäðè÷åñ-
êîé ñèììåòðèè òðóáêè ïðè ðàâåíñòâå äëèí âñåõ
ñâÿçåé, ñ îäíîé ñòîðîíû, îáåñïå÷èâàåò ðàñïî-
ëîæåíèå àòîìîâ îáîèõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ
íà îäíîé è òîé æå öèëèíäðè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè,
à ñ äðóãîé – ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü òî÷íîå âûðà-
æåíèå äëÿ ðàäèóñîâ çèãçàãíûõ è êðåñëîâèäíûõ
íàíîòðóáîê. Ðàçóìååòñÿ, ýòè ôîðìóëû ãîäÿòñÿ
íå òîëüêî äëÿ ãåêñàãîíàëüíûõ íàíîòðóáîê áè-
íàðíûõ ñîåäèíåíèé, íî è äëÿ óãëåðîäíûõ íàíî-
òðóáîê. Èìè ìû è áóäåì ïîëüçîâàòüñÿ íèæå ïðè
ïðåäñêàçàíèè íà ïðèìåðå íèòðèäà áîðà ïîñëå-
äîâàòåëüíîñòè ñòåíîê â ìíîãîñòåííûõ ãåêñà-
ãîíàëüíûõ íàíîòðóáêàõ áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé.

Äðóãîé öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðå-
øåíèå àíàëîãè÷íîé çàäà÷è äëÿ ôóëëåðåíîâ
áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé, à èìåííî ïðåäñêàçà-
íèå íà ïðèìåðå íèòðèäà áîðà ïîñëåäîâàòåëü-
íîñòè îáîëî÷åê â ìíîãîîáîëî÷å÷íûõ ôóëëå-
ðåíàõ áèíàðíîãî ñîåäèíåíèÿ ïî çàäàííûì
çíà÷åíèÿì èõ âíóòðåííèõ èëè âíåøíèõ ðàäè-
óñîâ. Ïðîâåäåíèå ýòèõ ðàñ÷åòîâ òàêæå òðå-
áóåò ïîäõîäÿùåé ìîäåëè ôóëëåðåíà áèíàð-
íîãî ñîåäèíåíèÿ. Ñðàçó îòìåòèì ïðèíöèïè-
àëüíóþ íåïðèãîäíîñòü äëÿ ýòîé öåëè ìîäåëåé
óãëåðîäíûõ ôóëëåðåíîâ. Îòëè÷èå îáû÷íûõ
óãëåðîäíûõ ôóëëåðåíîâ îò ôóëëåðåíîâ áèíàð-
íîãî ñîåäèíåíèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ôóë-
ëåðåí ýëåìåíòàðíîãî âåùåñòâà – óãëåðîäà
îãðàíåí 6- è 5-÷ëåííûìè àòîìíûìè êîëüöà-
ìè (ìîäåëü «ôóòáîëüíîãî ìÿ÷à»), òîãäà êàê
áåçäåôåêòíûé ôóëëåðåí áèíàðíîãî ñîåäèíå-
íèÿ ìîæåò áûòü îãðàíåí òîëüêî àòîìíûìè
êîëüöàìè ñ ÷åòíûì ÷èñëîì ÷ëåíîâ. Ïðîâå-
äåííûå íèæå îöåíêè áóäóò îñíîâûâàòüñÿ íà
ãåîìåòðè÷åñêîé ìîäåëè ôóëëåðåíà áèíàðíî-
ãî ñîåäèíåíèÿ, ïîñòðîåííîãî íàìè íà ïðèìå-
ðå íèòðèäà áîðà [24, 25].

Ñëåäóåò óòî÷íèòü, ÷òî íèæå ìû áóäåì ãîâî-
ðèòü î íàíîòðóáêàõ è ôóëëåðåíàõ íèòðèäà áîðà

BN, èìåÿ â âèäó, ÷òî âûïîëíåííûå ÷èñëåííûå
îöåíêè îòíîñÿòñÿ ê íàíîñèñòåìàì ýòîãî âåùå-
ñòâà, íî âñå ïðèâåäåííûå ðàññóæäåíèÿ è ñîîò-
íîøåíèÿ ñîõðàíÿþò ñèëó äëÿ ëþáîãî äðóãîãî
áèíàðíîãî ñîåäèíåíèÿ, êîòîðîå îáðàçóåò ãåêñà-
ãîíàëüíûå íàíîòðóáêè è ôóëëåðåíû.

Àññîöèàöèè óåäèíåííûõ íàíîòðóáîê
â ìíîãîñòåííûå íàíîòðóáêè

Ñîãëàñíî ìîäåëè îäíîñòåííîé ðåãóëÿðíîé
íàíîòðóáêè íèòðèäà áîðà [13, 23, 24]:

1) âñå àòîìíûå óçëû ëåæàò íà îäíîé è òîé
æå êðóãîâîé öèëèíäðè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè;

2) àòîìû áîðà B è àòîìû àçîòà N ïîî÷åðåä-
íî çàíèìàþò âåðøèíû ïðàâèëüíûõ øåñòèóãîëü-
íèêîâ, ïëîñêîñòè êîòîðûõ èçëîìàíû âäîëü ïà-
ðàëëåëüíûõ öèëèíäðè÷åñêîé îñè ñòîðîí è/èëè
äèàãîíàëåé;

3) äëèíû âñåõ B–N-ñâÿçåé (âíå çàâèñèìîñòè
îò èõ îðèåíòàöèè îòíîñèòåëüíî îñè) ðàâíû.

Èç ïåðå÷èñëåííûõ óñëîâèé, êîòîðûå ñ äîñ-
òàòî÷íîé òî÷íîñòüþ óäîâëåòâîðÿþòñÿ ðåàëüíû-
ìè íàíîòðóáêàìè íèòðèäà áîðà, ñëåäóåò, ÷òî
ðåãóëÿðíûìè â óêàçàííîì ñìûñëå ÿâëÿþòñÿ
ëèøü íåõèðàëüíûå íàíîòðóáêè – çèãçàãíàÿ (n, 0)
è êðåñëîâèäíàÿ (n, n), ãäå èíäåêñ n ïðèíèìàåò
íàòóðàëüíûå çíà÷åíèÿ: n = 1, 2, 3, ... Àíàëèç ñî-
ñòàâà ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê îäíîìåðíûõ êðèñ-
òàëëîâ íåõèðàëüíûõ íàíîòðóáîê îáîèõ âèäîâ
ïðèâîäèò ê õèìè÷åñêîé ôîðìóëå B2nN2n. Â ýòèõ
ñòðóêòóðàõ ïëîñêîñòè 6-÷ëåííûõ àòîìíûõ êî-
ëåö îêàçûâàþòñÿ èçëîìàííûìè ñîîòâåòñòâåí-
íî âäîëü B–N-ñâÿçåé è äèàãîíàëåé, ñîåäèíÿþ-
ùèõ ðàçíîèìåííûå àòîìíûå óçëû, èëè äèàãîíà-
ëåé, ñîåäèíÿþùèõ îäíîèìåííûå àòîìíûå óçëû.
Ïîëó÷åíèå æå õèðàëüíîé íàíîòðóáêè (n, m), ãäå
äîïîëíèòåëüíûé èíäåêñ m ïðè ôèêñèðîâàííîé
âåëè÷èíå n ìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ m = 0, 1,
2, ..., n, èç ïëîñêîãî ãåêñàãîíàëüíîãî «ëèñòà»
íèòðèäà áîðà ïóòåì åãî ñâîðà÷èâàíèÿ â öèëèíäð
íåâîçìîæíî áåç èñêàæåíèé, ïî êðàéíåé ìåðå,
âàëåíòíûõ óãëîâ.

Äëÿ ðàäèóñîâ ðåãóëÿðíûõ, ò. å. çèãçàãíûõ è
êðåñëîâèäíûõ, íàíîòðóáîê íèòðèäà áîðà r(n, 0) è
r(n, n), íàìè ðàíåå [23] áûëè ïîëó÷åíû ôîðìóëû:
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 ,                           (1)

 ,                           (2)

â êîòîðûõ d(n, 0) è d(n, n) ñîîòâåòñòâåííî ÿâëÿþò-
ñÿ äëèíàìè B–N-ñâÿçåé â çèãçàãíîé è êðåñëî-
âèäíîé íàíîòðóáêàõ.

Èçâåñòíî, ÷òî ðàäèóñ õèðàëüíîé íàíîòðóá-
êè r(m,n) âñåãäà ëåæèò ìåæäó ðàäèóñàìè íåõè-
ðàëüíûõ íàíîòðóáîê ñ òåì æå èíäåêñîì n:
r(n, 0) ≤ r(m, n) ≤ r(n, n). Ïðè ýòîì âåëè÷èíà r(m, n)
ìîíîòîííî âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì èíäåêñà
m. Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå äàííûå îáñòîÿòåëü-
ñòâà, ïî ôîðìóëàì (1) è (2) ìîæíî ïîñòðîèòü
èíòåðïîëÿöèîííóþ ôîðìóëó, ïðèáëèæåííî îïðå-
äåëÿþùóþ ðàäèóñ õèðàëüíîé íàíîòðóáêè:

,                (3)

ãäå d(n, m), – äëèíà B–N-ñâÿçåé â õèðàëüíîé íà-
íîòðóáêå (n, m). Ýòîò ïàðàìåòð â ðàìêàõ ïðåä-
ëîæåííîãî îáîáùåíèÿ ìîäåëè ðåãóëÿðíîé íà-
íîòðóáêè ïðåäïîëàãàåòñÿ íåçàâèñèìûì îò îðè-
åíòàöèè ñâÿçè îòíîñèòåëüíî îñè öèëèíäðè÷åñêîé
òðóáêè, ò. å. âñå õèðàëüíûå èñêàæåíèÿ ìû îò-
íîñèì íà ñ÷åò îòêëîíåíèé óãëîâ àòîìíûõ øåñ-
òèóãîëüíèêîâ îò ðàâíûõ çíà÷åíèé. Ìîæíî ëåã-
êî óáåäèòüñÿ â òîì, ÷òî ïîäñòàíîâêàìè m = 0 è
m = n èíòåðïîëÿöèîííàÿ ôîðìóëà (3) ñ òî÷íîñ-
òüþ ïåðåõîäèò â ôîðìóëû (1) è (2), ñîîòâåòñòâó-
þùèå çèãçàãíûì è êðåñëîâèäíûì íàíîòðóáêàì.

Âûðàùèâàåìûå íà ïðàêòèêå íàíîòðóáêè BN
çà ðåäêèì èñêëþ÷åíèåì áîëüøèå – õàðàêòåðè-
çóþòñÿ âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè èíäåêñà n. Ïî
ýòîé ïðè÷èíå öåëåñîîáðàçíî îòäåëüíî ïðåäñòà-
âèòü àñèìïòîòèêè ôîðìóë (1–3) ïðè n >> 1:

 ,                           (4)

 ,                            (5)

 ,                     (6)

Ïîñêîëüêó äëèíû B–N-ñâÿçåé â ðåàëüíûõ íà-
íîòðóáêàõ íèòðèäà áîðà ñëàáî çàâèñÿò îò èí-
äåêñîâ, òî íà îñíîâàíèè âûðàæåíèé (4) è (5) ïðè-
õîäèì ê çàêëþ÷åíèþ, ÷òî ïðè áîëüøèõ n çíà÷å-
íèÿ ðàäèóñîâ íåõèðàëüíûõ íàíîòðóáîê îáîèõ
âèäîâ äîëæíû âîçðàñòàòü ïî÷òè ëèíåéíî, îáðà-
çóÿ äâå àðèôìåòè÷åñêèå ïðîãðåññèè.

Àñèìïòîòè÷åñêàÿ ôîðìà (6) ïðåäëîæåííîãî
âûøå âûðàæåíèÿ äëÿ ðàäèóñîâ õèðàëüíûõ íà-
íîòðóáîê òàêæå ïðèâîäèò ê èíòåðåñíûì âûâî-
äàì. Âî-ïåðâûõ, áîëüøèå (n << 1) õèðàëüíûå
íàíîòðóáêè (n, m) ñ îòíîñèòåëüíî íåâûñîêèìè
çíà÷åíèÿìè èíäåêñà m (ïîäðàçóìåâàåòñÿ, ÷òî
2m << n) äîëæíû áûòü ïî ñâîèì ðàäèóñàì ïðàê-
òè÷åñêè íåîòëè÷èìûìè îäíà îò äðóãîé è îò çèã-
çàãíîé íàíîòðóáêè (n, 0). Âî-âòîðûõ, ñ äîñòà-
òî÷íîé òî÷íîñòüþ äîëæíû ñîâïàäàòü ðàäèóñû
è òåõ õèðàëüíûõ íàíîòðóáîê, äëÿ êîòîðûõ ñî-
âïàäàþò ïðîèçâåäåíèÿ öåëûõ ÷èñåë n(n + 2m),
îáðàçóåìûå èõ èíäåêñàìè. Òàêèì îáðàçîì, ñðå-
äè âîçìîæíûõ íàíîòðóáîê BN ïðè n >> 1 èìå-
åòñÿ ðÿä ãðóïï îòäåëüíûõ îáðàçöîâ ñ ðàçëè÷-
íûìè õèðàëüíîñòÿìè, íî ñ ïî÷òè îäèíàêîâûìè
ðàäèóñàìè. Äàííûé ðåçóëüòàò àíàëèçà ãåîìåò-
ðèè íàíîòðóáîê íèòðèäà áîðà ïðèâîäèò ê ìûñ-
ëè, ÷òî â äëèííûõ íàíîòðóáêàõ, òåì áîëåå â èçîã-
íóòûõ è/èëè ðàçâåòâëåííûõ, âïîëíå âîçìîæíî
÷åðåäîâàíèå íàíîòðóáîê ñ ðàçëè÷íûìè õèðàëü-
íîñòÿìè è ïðèáëèæåííî ðàâíûìè ðàäèóñàìè,
ñîåäèíåííûõ ñ ïîìîùüþ ïåðåõîäíûõ äåôåêò-
íûõ îáëàñòåé áîëüøèõ ëèáî ìåíüøèõ ðàçìåðîâ.
Ïîäîáíàÿ êàðòèíà õàðàêòåðíà äëÿ ïðîäóêòîâ
ðÿäà òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ðîñòà íàíîò-
ðóáîê íèòðèäà áîðà.

Ïîëàãàÿ, ÷òî äëèíû B–N-ñâÿçåé â ëþáîé íà-
íîòðóáêå áëèçêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà÷å-
íèþ 1,4457 A °  [26] äëèíû âíóòðèñëîåâûõ ñâÿçåé
â ðåàëüíûõ ñëîèñòûõ êðèñòàëëàõ ãåêñàãîíàëü-
íîãî íèòðèäà áîðà h-BN, ïî ôîðìóëå (3) ìû ðàñ-
ñ÷èòàëè ðàäèóñû âñåâîçìîæíûõ îäíîñòåííûõ
íàíîòðóáîê BN ñ èíäåêñîì n  â èíòåðâàëå îò
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Òàáëèöà 1. Ðàäèóñû îäíîñòåííûõ íàíîòðóáîê íèòðèäà áîðà, A °°°°°

Òàáëèöà 2. Ñòðóêòóðû ìíîãîñòåííûõ íàíîòðóáîê íèòðèäà áîðà è îòíîñèòåëüíûå îòêëîíåíèÿ ìåæñòåííûõ
ðàññòîÿíèé îò ìåæñëîåâûõ â ñëîèñòîì êðèñòàëëå

1 äî 75 âêëþ÷èòåëüíî. ×àñòü ðåçóëüòàòîâ (äëÿ
100 ñàìûõ ìàëûõ íàíîòðóáîê) ïðåäñòàâëåíà â
òàáë. 1, ãäå íàíîòðóáêè ðàñïîëîæåíû â ïîðÿä-
êå âîçðàñòàíèÿ ðàäèóñà. Òàêèì îáðàçîì, ñòà-
íîâèòñÿ î÷åâèäíûì íàëè÷èå ðÿäà ãðóïï îáðàç-
öîâ ñ ïî÷òè îäèíàêîâûìè ðàäèóñàìè. Ñþäà
âêëþ÷åíû è âûðîæäåííûå îáðàçöû (1,0), (1,1) è
(2,0), êîòîðûå íà ñàìîì äåëå ÿâëÿþòñÿ íå òðóá-
êàìè, à çèãçàãíîé àòîìíîé öåïüþ è êðåñëîâèä-
íîé è çèãçàãíîé ëåíòàìè ñîîòâåòñòâåííî. Ýòè
ñòðóêòóðû íå ìîãóò ðåàëèçîâàòüñÿ îòäåëüíî,

õîòÿ íå èñêëþ÷åíî èõ ñóùåñòâîâàíèå â êà÷å-
ñòâå âíóòðåííèõ «ñòåíîê» â ìíîãîñòåííûõ íà-
íîòðóáêàõ.

Äàëåå íà îñíîâå ýòèõ çíà÷åíèé áûëè ïîñòðî-
åíû ìíîãîñòåííûå, à èìåííî 6-ñòåííûå, íàíî-
òðóáêè, â êîòîðûõ â êà÷åñòâå âíóòðåííåé ñòåí-
êè âûñòóïàëè 6 ñàìûõ ìàëåíüêèõ íàíîòðóáîê,
à ðàçíîñòè ðàäèóñîâ ñîñåäíèõ íàíîòðóáîê, ò. å.
ìåæñòåííûå ðàññòîÿíèÿ, ÷óòü ïðåâîñõîäèëè ýê-
ñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå 3,3306 A °  [26] ìåæ-
ñëîåâûõ ðàññòîÿíèé â ñëîèñòîì êðèñòàëëå
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h-BN. Ñòðóêòóðû ýòèõ íàíîòðóáîê ïðåäñòàâëå-
íû â òàáë. 2 íàðÿäó ñ îòíîñèòåëüíûìè îòêëî-
íåíèÿìè ïðåäñêàçûâàåìûõ ðàññòîÿíèé ìåæäó
ñîñåäíèìè ñòåíêàìè ìíîãîñòåííîé íàíîòðóáêè
íèòðèäà áîðà îò ìåæñëîåâîãî ðàññòîÿíèÿ â
òðåõìåðíûõ êðèñòàëëàõ ýòîãî æå âåùåñòâà. Èç-
çà ìíîãîâàðèàíòíîñòè çíà÷åíèé ðàäèóñîâ óåäè-
íåííûõ íàíîòðóáîê óêàçàííûå îòêëîíåíèÿ â
áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ î÷åíü ìàëû. Îñòàþùèå-
ñÿ ðàñõîæäåíèÿ â ìíîãîñòåííûõ íàíîòðóáêàõ
äîëæíû êîìïåíñèðîâàòüñÿ ñïëþùèâàíèåì ñî-
ñåäíèõ íàíîòðóáîê âî âçàèìîïåðïåíäèêóëÿðíûõ
íàïðàâëåíèÿõ è/èëè âçàèìíûì îòêëîíåíèåì èõ
îñåé. Áëàãîäàðÿ óïîìÿíóòûì ýôôåêòàì îïðå-
äåëåííûå ÷àñòè ñîñåäíèõ íàíîòðóáîê îêàæóò-
ñÿ íà ðàâíîâåñíîì ðàññòîÿíèè, áëàãîïðèÿòñòâó-
þùåì îáðàçîâàíèþ ìåæñëîåâîé ñâÿçè.

Àññîöèàöèè óåäèíåííûõ ôóëëåðåíîâ
â ìíîãîîáîëî÷å÷íûå ôóëëåðåíû

Ïîíÿòèå «îäíîîáîëî÷å÷íûé ðåãóëÿðíûé ôóë-
ëåðåí íèòðèäà áîðà» áûëî ââåäåíî â ðàáî-
òàõ [24, 25]. Ñîãëàñíî ñîîòâåòñòâóþùåé ìîäåëè:

1) âñå àòîìíûå óçëû ëåæàò íà îäíîé è òîé
æå ñôåðè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè;

2) ñòðóêòóðà ñîäåðæèò ðàâíûå êîëè÷åñòâà
àòîìîâ B è N;

3) êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî ëþáîãî óçëà ðàâ-
íî 3;

4) âñå àòîìíûå êîëüöà ÿâëÿþòñÿ ïðàâèëüíû-
ìè ìíîãîóãîëüíèêàìè ñ ÷åòíûì ÷èñëîì âåðøèí
(â îòëè÷èå îò íàíîòðóáîê, íå òîëüêî íåîáÿçà-
òåëüíî, íî è íåâîçìîæíî, ÷òîáû âñå îíè áûëè
øåñòèóãîëüíèêàìè), â êîòîðûõ ïîî÷åðåäíî ðàñ-
ïîëàãàþòñÿ àòîìû B è N. Èç ïîäîáíîãî îïðå-
äåëåíèÿ ïðîèñòåêàþò õèìè÷åñêàÿ ôîðìóëà ðåãó-
ëÿðíîãî ôóëëåðåíà B2n(n+1)N2n(n+1), ãäå n = 1, 2,
3, ... – åãî èíäåêñ, è ðàâåíñòâî äëèí âñåõ B–N-ñâÿ-
çåé â íåì.

Ìîæíî ïîñòðîèòü ñõåìó àíàëèòè÷åñêîãî âû-
âîäà çàâèñèìîñòè ðàäèóñà ôóëëåðåíà r(n) îò äëè-
íû ñâÿçåé d(n) è èíäåêñà n. Â ÷àñòíîñòè, êîãäà
óêàçàííûé èíäåêñ ñîâïàäàåò ñ öåëîé ñòåïåíüþ
2, n = 20, 21, 22, ... (ò. å. äëÿ ôóëëåðåíîâ B4N4,
B12N12, B24N24 è ò. ä.), ñîñåäíèå «ìåðèäèàííûå»
àòîìíûå ïëîñêîñòè â «ñåâåðíîì» è «þæíîì» ïî-

ëóøàðèÿõ ñëèâàþòñÿ äðóã ñ äðóãîì â «ýêâàòîðè-
àëüíîé» ïëîñêîñòè, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ÿâ-
íîå âûðàæåíèÿ äëÿ ðàäèóñà ôóëëåðåíà:

              (7)

Êàê è â ñëó÷àå ðåãóëÿðíûõ íàíîòðóáîê, àñèì-
ïòîòè÷åñêè, ïðè n>>1, ðàäèóñ ðåãóëÿðíîãî ôóë-
ëåðåíà îêàçûâàåòñÿ ïðèáëèæåííî ïðîïîðöèî-
íàëüíûì ýòîìó èíäåêñó:

                         (7)

Ïðîñòîòà ôîðìû äàííîãî âûðàæåíèÿ ïîçâî-
ëÿåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî àñèìïòîòèêà, ïîëó÷åí-
íàÿ äëÿ äèñêðåòíûõ çíà÷åíèé èíäåêñà (n = 20,
21, 22, ...), îêàæåòñÿ âåðíîé è â îáùåì ñëó÷àå.
Ñëåäîâàòåëüíî, çíà÷åíèÿ ðàäèóñîâ áîëüøèõ
ðåãóëÿðíûõ ôóëëåðåíîâ íèòðèäà áîðà ñ äîñòà-
òî÷íîé òî÷íîñòüþ äîëæíû îáðàçîâûâàòü àðèô-
ìåòè÷åñêóþ ïðîãðåññèþ.

Èíòåðïîëèðóÿ ôîðìóëó (7) òàêèì îáðàçîì,
÷òîáû îíà îõâàòûâàëà âñå äîïóñòèìûå çíà÷å-
íèÿ n (â òîì ÷èñëå è ìàëûå), ìû ðàññ÷èòàëè ðà-
äèóñû âñåâîçìîæíûõ ôóëëåðåíîâ íèòðèäà áîðà
âïëîòü äî èíäåêñà n = 50. Ïðè ýòîì, êàê è â ñëó-
÷àå íàíîòðóáîê, ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî äëèíà
B–N-ñâÿçåé ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò èíäåêñà
è ïðèáëèæåííî ñîâïàäàåò ñ äëèíîé âíóòðèñëîå-
âûõ ñâÿçåé 1,4457 A °   â ñëîèñòûõ êðèñòàëëàõ ýòî-
ãî ìàòåðèàëà. Ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû â
òàáë. 3, êóäà âêëþ÷åí è âûðîæäåííûé (1)-ôóë-
ëåðåí – îáðàçåö, êîòîðûé â äåéñòâèòåëüíîñòè
ÿâëÿåòñÿ íå ñôåðîèäàëüíûì ôóëëåðåíîì, à êó-
áè÷åñêèì êàðêàñîì èç àòîìîâ B è N â âåðøè-
íàõ. Ïîíÿòíî, ÷òî ýòîò êëàñòåð íå ìîæåò ðåàëè-
çîâàòüñÿ â óåäèíåííîì ñîñòîÿíèè, õîòÿ íå èñêëþ-
÷åíî åãî ñóùåñòâîâàíèå â êà÷åñòâå âíóòðåííåé
«îáîëî÷êè» â ìíîãîîáîëî÷å÷íîì ôóëëåðåíå.

Çàòåì èç íèõ ìû ïîñòðîèëè ìíîãîîáîëî-
÷å÷íûå, à èìåííî 7-îáîëî÷å÷íûå, ôóëëåðåíû
íèòðèäà áîðà, â êîòîðûõ âíóòðåííåé îáîëî÷-
êîé âûñòóïàëè 7 ñàìûõ ìàëûõ ðåãóëÿðíûõ ôóë-
ëåðåíîâ, à ðàçíîñòè ðàäèóñîâ ñîñåäíèõ ôóë-
ëåðåíîâ, ò. å. ìåæîáîëî÷å÷íûå ðàññòîÿíèÿ,
÷óòü ïðåâîñõîäèëè ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷å-
íèå 3,3306 A °   ìåæñëîåâûõ ðàññòîÿíèé â ñëîè-
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Òàáëèöà 3. Ðàäèóñû îäíîîáîëî÷å÷íûõ ôóëëåðåíîâ íèòðèäà áîðà, A °°°°°

ñòûõ êðèñòàëëàõ BN. Ýòè ìàëûå ðàñõîæäå-
íèÿ ìîãóò áûòü êîìïåíñèðîâàíû ñïëþùèâà-
íèåì ôóëëåðåíîâ âî âçàèìîïåðïåíäèêóëÿðíûõ
íàïðàâëåíèÿõ è/èëè âçàèìíûì îòêëîíåíèåì èõ
ïîëÿðíûõ îñåé. Ïðåäñêàçàííûå ñòðóêòóðû ïî-
êàçàíû â òàáë. 4.

Êàê âèäíî èç ýòîé òàáëèöû, ïðè áîëüøèõ n
îáíàðóæèâàþòñÿ îïðåäåëåííûå òåíäåíöèè: ðàç-
íîñòü èíäåêñîâ ðåãóëÿðíûõ ôóëëåðåíîâ, îáðà-
çóþùèõ ñîñåäíèå îáîëî÷êè, âñåãäà ñîñòàâëÿåò
3, à îòíîñèòåëüíûå îòêëîíåíèÿ ðàçíîñòåé ðàäè-
óñîâ îò îæèäàåìîãî ìåæñëîåâîãî ðàññòîÿíèÿ
÷ðåçâû÷àéíî ìàëû. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî
ïðè n>>1 óêàçàííûå ðàçíîñòè ñîñòàâëÿþò

. Îòñþäà ïîäñòàíîâ-
êîé âìåñòî d(n) âåëè÷èíû 1,4457 A ° ïîëó÷èì

 A ° , ÷òî î÷åíü ìàëî îòëè÷àåòñÿ
îò 3,3306 A ° . Ïîäîáíîå ñîâïàäåíèå, íà ïåðâûé

âçãëÿä íåîæèäàííîå, êàæåòñÿ íåñëó÷àéíûì.
Ìîæåò áûòü, â âûâåäåííîé íàìè ôîðìóëå ðà-
äèóñà ðåãóëÿðíîãî ôóëëåðåíà íèòðèäà áîðà ïðî-
ÿâëÿåòñÿ íåêîòîðîå îáùåå ñîîòíîøåíèå ìåæ-
äó âíóòðè- è ìåæñëîåâûìè ïàðàìåòðàìè à è ñ,
õàðàêòåðíîå äëÿ âñåõ ñëîèñòûõ ñòðóêòóð íèò-
ðèäà áîðà: . Äëÿ ñðàâ-
íåíèÿ óêàæåì, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå
ýòîãî æå ñîîòíîøåíèÿ â ðåàëüíûõ êðèñòàëëàõ
ðàâíî 2,6602.

Çàêëþ÷åíèå

Ïîäûòîæèâàÿ ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿ
íèòðèäà áîðà, â ïåðâóþ î÷åðåäü ñëåäóåò îòìå-
òèòü âîçìîæíîñòü äîâîëüíî òî÷íîãî ïðåäñòàâ-
ëåíèÿ ïðîñòðàíñòâåííûõ ñòðóêòóð ñëîèñòûõ
áèíàðíûõ íàíîñèñòåì â ðàìêàõ ïðîñòûõ ãåîìåò-

Òàáëèöà 4. Ñòðóêòóðû ìíîãîîáîëî÷å÷íûõ ôóëëåðåíîâ íèòðèäà áîðà è îòíîñèòåëüíûå îòêëîíåíèÿ
ìåæîáîëî÷å÷íûõ ðàññòîÿíèé îò ìåæñëîåâûõ â ñëîèñòîì êðèñòàëëå
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ðè÷åñêèõ ìîäåëåé. Àíàëèç ìîäåëåé ðåãóëÿðíûõ
îäíîñòåííûõ öèëèíäðè÷åñêèõ íàíîòðóáîê è ðå-
ãóëÿðíûõ îäíîîáîëî÷å÷íûõ ñôåðè÷åñêèõ ôóë-
ëåðåíîâ áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé, ïîñòðîåííûõ èç
àòîìíûõ êîëåö â ôîðìå ïëîñêèõ èëè èçëîìàí-
íûõ ïî îïðåäåëåííûì äèàãîíàëÿì ïðàâèëüíûõ
ìíîãîóãîëüíèêîâ ñ ÷åòíûì ÷èñëîì âåðøèí, ïîç-
âîëÿåò èñïîëüçîâàòü èíòåðïîëÿöèîííûå ôîð-
ìóëû, êîòîðûå àíàëèòè÷åñêè îïðåäåëÿþò ðàäè-
óñû îòäåëüíûõ ñòåíîê è îáîëî÷åê êàê ôóíêöèé
èíäåêñîâ íàíîñèñòåì è äëèí âíóòðèñëîåâûõ
ñâÿçåé. Ñ îäíîé ñòîðîíû, èñêëþ÷èòåëüíîå ìíî-
ãîîáðàçèå çíà÷åíèé ðàäèóñîâ áîëüøèõ õèðàëü-
íûõ íàíîòðóáîê, à ñ äðóãîé – ÷ðåçâû÷àéíàÿ
áëèçîñòü ê çíà÷åíèþ ðàâíîâåñíîãî ìåæñëîåâî-
ãî ðàññòîÿíèÿ ðàçíîñòåé ðàäèóñîâ ïàð áîëüøèõ
ôóëëåðåíîâ ñ îòëè÷àþùèìèñÿ íà 3 èíäåêñàìè
îáúÿñíÿþò ëåãêîñòü îáðàçîâàíèÿ ìíîãîñëîéíûõ
íàíîñèñòåì áèíàðíûõ ñîåäèíåíèé.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà Íàöèîíàëüíûì íàó÷íûì
ôîíäîì Ãðóçèè (ÍÍÔÃ) ïîñðåäñòâîì ïðîåêòà
¹ GNSF/ST08/4-411.

Ó ðàìêàõ ìîäåëåé ðåãóëÿðíèõ íàíîòðóáîê ³ ðåãóëÿðíèõ
ôóëåðåí³â á³íàðíî¿ ñïîëóêè (íà ïðèêëàä³ í³òðèäó áîðó BN)
ïîáóäîâàíî ³íòåðïîëÿö³éí³ ôîðìóëè ðàä³óñ³â â³äîêðåìëå-
íèõ íàíîòðóáîê ³ ôóëåðåí³â, íà ï³äñòàâ³ ÿêèõ çàâáà÷åíî
ìîæëèâó ïîñë³äîâí³ñòü íàíîòðóáíèõ òà ôóëåðåííèõ øàð³â
ó áàãàòîñò³ííèõ íàíîòðóáêàõ ³ áàãàòîîáîëîíêîâèõ ôóëåðå-
íàõ. Îòðèìàí³ ðåçóëüòàòè ñâ³ä÷àòü ïðî íàÿâí³ñòü êîðåëÿö³¿
ì³æ äîâæèíàìè âíóòð³øíüî- òà ì³æøàðîâèõ çâ’ÿçê³â ó
øàðóâàòèõ íàíîñòðóêòóðàõ á³íàðíèõ ñïîëóê.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: óïàêîâêà øàð³â, íàíîòðóáêà, ôóëåðåí,
á³íàðí³ ñïîëóêè, í³òðèä áîðó

Based on models of regular nanotubes and regular fullerenes of
binary compounds (by the example of boron nitride BN), the
interpolation formulas of nanotube and fullerene radii are
constructed. Using them, the possible sequences of nanotubular
and fullerene-like layers, respectively, in multi-walled
nanotubes and multi-shelled fullerenes are predicted. Obtained
results have revealed a correlation between intra- and interlayer
bond lengths in layered structures of binary compounds.

Key words: stacking of layers, nanotube, fullerene, binary
compounds, boron nitride
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