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This paper presents the results of a study of the effect of structural modifications of boro-
carbon nanotubes on the surface adsorption of the functional group -COOH. Borocarbon sin-
gle-layer nanotubes of types «armchair» (6,6), «chiral» (3,6) and «zig-zag» (0,10) have been 
considered. 

 
В настоящее время особый интерес научного сообщества является исследо-

вания бороуглеродных нанотрубок типа BCn, которые получаются сверткой 
изоструктурных аналогов графита. По сравнению с углеродными нанотрубками 
(УНТ), бороуглеродные (БУНТ) имеют меньшую энергию деформации, что де-
лает их получение энергетически выгодным. Также одним из преимуществ БУНТ 
является интересные электронно-энергетические характеристики, которые зави-
сят от взаимного расположения атомов бора и углерода в них [1].  

Основная задача исследования является теоретическое моделирование наибо-
лее вероятного расположения атомов В и С в борoуглеродных наноструктурах, а 
также исследование адсорбционных свойств бездефектных нанотрубок. Ожида-
ется, что бороуглеродные нанотубулярные системы станут образующим матери-
алом для новых сенсорных структур в различных областях защиты окружающей 
среды.  

Для исследования сорбционных способностей функциональной группы -
СООН было рассмотрено три вида однослойных открытых бороуглеродных 
нанотрубок типа BC – «armchair» (6,6), «chiral» (3,6) и «zig-zag» (0,10) (рис. 1). 
Моделирование процесса сорбции осуществлялось посредством пошагового 
приближения функциональной группы -СООН к различным вариантам ориента-
ции. Расчеты выполнялись в рамках расчетной схемы MNDO [2]. В результате 
были построены профили поверхностей потенциальных энергий взаимодействия 
БУНТ и функциональной группы -СООН.  
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Рис. 1 – БУНТ размера: а) (6, 6), б) (3, 6), в) (0, 10) 

 
Установлено, что вo вcex paccмoтpeнныx вapиaнтax взaимoдeйcтвия peaлизу-

ютcя кaк xимичecкaя, тaк и физичecкaя aдcopбция. Xeмocopбция функциoнaль-
нoй гpуппы -COOН нaибoлee пpeдпoчтитeльнaя нa пoвepxнocти клacтepoв 
paзмepa (6, 6) и (3, 6), a физичecкaя для клacтepoв paзмepa (0, 10). Этo oбъяcняeтcя 
тeм, чтo клacтepы имeют paзличныe элeктpoнныe cвoйcтвa. К мeтaлличecкoму 
типу пpoвoдимocти oтнocятcя БУНТ paзмepa (6, 6) и (3, 6), a БУНТ paзмepa (0, 
10) к пoлупpoвoдникoвoму типу. 
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