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Аннотация: при помощи теории функционала плотности исследованы молекулы C12H6 и B6N6H6, 
представляющие собой минимально возможные двухслойные молекулярные структуры, состоящие из 
ковалентно связанных углеродных или бор-нитридных колец. Определены структурные и 
энергетические характеристики этих молекул. Рассчитаны инфракрасные и Рамановские спектры, 
необходимые для идентификации рассматриваемых молекул. Термическая устойчивость и механизмы 
распада молекул определены с использованием молекулярной динамики и исследования координаты 
реакции. Установлено, что молекула диамана устойчива при нормальных условиях, а её аналог из 
нитрида бора устойчив только при криогенных температурах. 
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I. ВВЕДЕНИЕ 

В последние годы исследуются многослойные углеродные структуры, такие как двухслойный графен с 
ковалентными межслоевыми связями. В 2009 году была предсказана структура C2H, известная как 
диаман — двухслойная алмазоподобная пленка толщиной менее 1 нм [1]. В 2017 году индуцированное 
давлением межслоевое связывание в двухслойном графене было подтверждено спектроскопией 
Рамана, однако для обеспечения стабильности использовалась химическая функционализация [2]. 
Были синтезированы F-диаман и H-диаман, которые нашли широкое применение в электронике и 
наноинженерии благодаря возможности настройки их свойств [3]. 

Диаманы используются в полевых транзисторах, суперконденсаторах, литиевых батареях, а также в 
термоэлектрических и оптоэлектронных устройствах [4]. Их функционализация водородом, фтором и 
хлором улучшает полупроводниковые свойства, что делает их подходящими для применения в 
наноэлектронике и оптических устройствах. Также рассматривается недавно предложенный материал 
— гекса-тетра-углерод (HTC), представляющий собой двухслойную структуру из шестиугольных призм 
C12. HTC является полупроводником с запрещенной зоной 2.20 эВ и обладает высокой 
стабильностью [5]. 

II. МЕТОДЫ РАСЧЁТА  

Для исследования молекул C12H6 и B6N6H6, представляющих собой два параллельных шестиугольника 
с межслоевыми C-C или B-N связями (рис. 1), использовалась теория функционала плотности (DFT) с 
функционалом B3LYP и базисным набором 6-311G* [6]. Расчёты были выполнены с использованием 
программного пакета GAMESS-US [7], который позволяет проводить квантово-химическое 
моделирование, включая оптимизацию геометрии и анализ колебательных мод [8]. 

 
 

(а) (б) 

Рисунок 1. Структура молекулярных аналогов диамана (а) и борнитрана (б) 
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Термическая устойчивость и механизмы распада молекул были исследованы методом молекулярной 
динамики с использованием неортогональной модели сильной связи, реализованной в пакете NTBM 
[9]. Моделирование проводилось в микроканоническом ансамбле NVE, обеспечивая эффективность по 
сравнению с молекулярной динамикой на основе первых принципов (AIMD) [10]. Путь распада, 
определенный с помощью NTBM, был затем пересчитан с использованием DFT для точного 
определения энергетического барьера стабильности. 

II. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

а. Структурные, энергетические и квантово-химические характеристики 

Молекулы C12H6 и B6N6H6 представляют собой параллельные шестиугольные структуры, соединенные 
межслоевыми связями. Межслоевые связи C-C в C12H6 составляют 1.39 Å, а связи B-N в B6N6H6 — 1.44 
Å, что несколько меньше аналогичных связей в диамане и борнитране (1.52 Å и 1.49 Å) [11]. 
Внутрислоевые связи в C12H6 варьируются от 1.44 до 1.57 Å, что больше, чем в графене, где связи C-
C составляют 1.42 Å [12]. В B6N6H6 длины внутрислоевых связей B-N варьируются от 1.48 до 1.50 Å, а 
длины связей B-H и N-H составляют 1.18 Å и 1.02 Å соответственно. Эти параметры важны для 
понимания особенностей устойчивости и реакционной способности молекул. 

Для оценки электронных свойств молекул рассчитывались квантово-химические дескрипторы, такие 
как ионизационный потенциал (IP), сродство к электрону (EA), химическая твердость (η), мягкость (S), 
электроотрицательность (χ) и индекс электрофильности (ω) (табл. 1). 

Таблица 1. Квантово-химические дескрипторы реактивности молекул диамана C12H6  
и борнитрана B6N6H6 

 𝐸𝐸𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻 , 𝑒𝑒𝑒𝑒 𝐸𝐸𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿 , 𝑒𝑒𝑒𝑒 𝜂𝜂, 𝑒𝑒𝑒𝑒 𝑆𝑆, 𝑒𝑒𝑒𝑒−1 𝜔𝜔, 𝑒𝑒𝑒𝑒 𝜒𝜒, 𝑒𝑒𝑒𝑒 

C12H6 −4.74 −2.88 0.93 0.54 7.80 3.81 

B6N6H6 −6.76 −2.72 2.02 0.25 5.56 4.74 

 

Согласно этим данным, молекула B6N6H6 характеризуется почти вдвое большей твёрдостью по 
сравнению с C12H6, что характерно для полярных соединений из нитрида бора. Энергетическая щель 
между высшей занятой и низшей незанятой молекулярными орбиталями (HOMO-LUMO) составляет 
1.86 eV для C12H6 и 4.04 eV для B6N6H6, что свидетельствует о различиях в их реакционной способности. 

б. Спектральные характеристики и термическая устойчивость 

Для подтверждения структуры молекул были рассчитаны их инфракрасные (ИК) и Рамановские 
спектры (рис. 2). В ИК-спектре молекулы C12H6 пик на 304 см−1 отражает колебания межслоевой связи 
C–C, а полоса при 958 см−1 соответствует колебаниям внутрислоевых связей. В рамановском спектре 
пик на 3090 см−1 соответствует колебаниям связей C-H. Для B6N6H6 характерен пик в ИК-спектре на 
1034 см−1, который связан с колебаниями B–N, и пик на 1232 см−1, который отражает межслоевые 
колебания. 

Термическая устойчивость молекул оценивалась методом молекулярной динамики при температуре 
1500 K. Процесс распада для молекулы диамана начинается с разрыва внутрислоевых связей C-C, в 
то время как для B6N6H6 аналогичный процесс инициируется разрывом B-N связей, приводя к 
образованию полициклической структуры. Высота энергетического барьера, препятствующего 
распаду, составляет 1.23 eV для C12H6 и 0.84 eV для B6N6H6, что указывает на высокую стабильность 
диамана по сравнению с борнитраном. Оценка времени жизни молекул при комнатной температуре 
показала, что C12H6 обладает временем жизни около 16 лет, в то время как B6N6H6 – всего около 2.5 
минут, что требует криогенных условий для стабильности.  
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Рисунок 2. Инфракрасные и Рамановские спектры для молекулы C12H6(а) и B6N6H6(б) 

 

III. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Двухслойные 2D материалы с ковалентными межслоевыми связями обладают уникальными 
свойствами, значительно отличающимися от традиционных 2D материалов, и открывают новые 
возможности для применения в наноэлектронике. В данной работе были исследованы молекулы C12H6 
и B6N6H6, что позволило охарактеризовать их структурные, энергетические и спектральные свойства, а 
также термическую устойчивость и механизмы распада. Полученные результаты могут быть 
использованы для обобщения на более крупные двухслойные материалы, а также для разработки 
перспективных нанотехнологий. В дальнейшем предполагается исследовать влияние формы и 
размера молекул на их свойства, а также изучить более крупные модели графеновых материалов. 
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Abstract: Using density functional theory, molecules C12H6 and B6N6H6, which are minimal possible bilayer 
molecular structures consisting of covalently bonded carbon or boron-nitride rings, have been studied. The 
structural and energetic characteristics of these molecules have been determined. The infrared and Raman 
spectra necessary for the identification of the considered molecules have been calculated. The thermal stability 
and decay mechanisms of the molecules have been determined using molecular dynamics and reaction 
coordinate studies. It was found that the diamane molecule is stable under normal conditions, while its boron 
nitride analogue is stable only at cryogenic temperatures. 

Keywords: molecular dynamics, density functional theory, diamane, bilayer molecular structures. 
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