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Введение 
 
В последние годы нанотрубки нитрида 

бора (BNNT) привлекли внимание исследова-
телей из-за их существенной щели полупро-
водникового характера [1] и высокой струк-
турной стабильности, которые делают этот 
материал пригодным для применения в фото-
люминесцентных устройствах [2]. Электрон-
ные и структурные свойства BNNT были  
теоретически подробно исследованы. Зависи-
мость ширины запрещенной зоны BNNT была 
изучена как функция внутреннего диаметра и 
хиральности нанотрубки [3]. Сильное умень-
шение щели наблюдалось для диаметров 
нанотрубок менее примерно 1,3 нм. Расчеты 
минимальной энергии решетки, проведенные 
Эрнандесом и др., показывают, что наиболее 
благоприятной хиральностью для BNNT явля-

ется зигзаг [4]. Они также предсказали модуль 
Юнга около 300 ГПа как для зигзагообразных, 
так и для кресельных нанотрубок и некоторую 
степень изгиба перпендикулярно оси нано-
трубки. Экспериментальных работ,  выпол-
ненных с помощью просвечивающей элек-
тронной микроскопии (ПЭМ) – много [5–14],  
гораздо меньше статей об электронных и оп-
тических свойствах образцов BNNT. Это, 
например, ИК-ответ колебаний BN в BNNT, 
который может быть использован для харак-
теристики образцов нанотрубок. BNNT были 
впервые получены методами дугового разряда 
и лазерной абляции. Большинство произве-
денных BNNT имеют зигзагообразную гео-
метрию. 

В наше время наблюдается большой ин-
терес к нанотрубкам из нитрида бора за их 
электронные [15–17], тепловые [18–21] и ме-
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ханические свойства [22, 23], которые во мно-
гих случаях отличаются или превосходят ана-
логичные параметры углеродных нанотрубок. 
Анализ инфракрасной спектроскопии с преоб-
разованием Фурье проводят с использованием 
анализатора инфракрасного спектра в диапа-
зоне волновых чисел 4000–500 см-1, относи-
тельно к матрице кристалла KBr. Как показа-
но на рис. 1a,б, при схожести кривых 
поглощения в BNNT наблюдаются характер-
ные пики при 1380 см-1 и 800 см-1, обуслов-
ленные колебаниями B–N связи, параллель-
ными и перпендикулярными оси нанотрубки, 
соответственно [24]. Оба пика демонстрируют 
сильный ИК-ответ, что наблюдается в ИК-
отражательной способности. 

Спектр, представленный на рис. 1в, по-
казывает сильные колебания при 1375 и 
793 см-1, которые являются характерными 
первичными и вторичными полосами погло-
щения BNNT, соответственно. Полоса погло-

щения при 1375 см-1 связана с хорошо извест-
ной плоскостной колебательной модой (E2g) 
BNNT, тогда как слабые полосы поглощения 
при 793 см-1 соответствуют внеплоскостной 
вибрации [25]. И профиль спектра, и полосы 
поглощения аналогичны тем, которые сооб-
щаются для BNNT, что дополнительно под-
тверждает, что необработанные продукты яв-
ляются BNNT. 

Спектры поглощения BNNT (рис. 1г), 
демонстрируют острый пик поглощения при 
204 нм. Свойство поглощения света и ширина 
запрещенной зоны BNNT были исследованы с 
помощью спектроскопии, работающей в ре-
жиме отражения, как показано на рисунке 1д. 
Спектры отражения в УФ-видимом диапазоне 
демонстрирует две полосы поглощения при 
266,4 нм (4,65 эВ) и 214,3 нм (5,79 эВ), соот-
ветствующие экситонному поглощению и оп-
тическому поглощению на краю полосы 
BNNT [25]. 
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Рис. 1. Инфракрасные Фурье-спектры пропускания исходных (а) и восстановленных (б)  

бор-нитридных образцов в матрице KBr[26], (в) спектр пропускания BNNT (г) спектры поглощения  
в УФ-видимом диапазоне BNNT, (д) спектры отражения в УФ-видимом диапазоне BNNT [25] 
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Модели показателя преломления 
 

Дисперсионная зависимость показателя 
преломления KBr хорошо известна и аппрок-
симируется следующим образом [27]: 

 

   

     

2 2
2

2 22 2

2 2

2 2 22 2 2
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n
 
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   

 
  
     

 (1) 

 

Здесь  – длина волны, выраженная в мкм. 
Используя вычислительный метод, пред-

ставленный в работах [27–29], в настоящей 
работе выполнены следующие расчеты.  

Показано (рис. 2), что показатель пре-
ломления нанотрубок на основе нитрида бора 
зависит от хиральности (кресельные, зигзаго-
образные, хиральные). 
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 Refractive index for s-polarization 
for BNNT with various chiralities: 
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Рис. 2. Дисперсионные зависимости показателя  
преломления BNNT с разной хиральностью для  
p-поляризованного (а) и s-поляризованного (б)  
излучения в спектральном диапазоне 50–800 нм 

Полученные рефрактивные свойства 
BNNT с разными видами хиральности не про-
тиворечат данным публикаций [30–34], где 
также были изучены оптические свойства  
таких структур. 

 
 

Модели спектра отражения 
 

Продолжая изучение спектральных па-
раметров BNNT, нами также были рассчитаны 
потери на отражение на границе раздела KBr-
BNNT (рис. 3), используя формулу Френеля 
(2) для нормального падения: 

 

     
   

2

KBr BNNT

KBr BNNT

n n
R

n n

   
       

             (2) 

 

Здесь nKBr и nBNNT – показатели прелом-
ления для KBr (см. выражение 1) и BNNT  
(из данных рис. 2), которые зависят от длины 
волны . 
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Рис. 3. Дисперсионные зависимости коэффициента 
отражения на границе раздела KBr-BNNT с разной 

хиральностью для p-поляризованного (а)  
и s-поляризованного (б) излучения в спектральном 

диапазоне 50–800 нм 
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Заметим, что при выборе хиральности 
нанотрубок были выбраны BNNT с хираль- 
ностью (4,2), аналогично [35]. Исходя из ана-
лиза публикаций [36–40] различных типов 
BNNT, данный тип нанотрубок обладает бо-
лее оптимальной атомной конфигурацией. 

 
 

Заключение 
 
Из проведенных расчетов для дисперси-

онных зависимостей показателя преломления 
BNNT с разной хиральностью, а также из 
оценки дисперсионных зависимостей коэффи-
циента отражения на границе раздела KBr-
BNNT с разной хиральностью, установлено, 
что наиболее стабильными свойствами во 
всем исследованном спектральном диапазоне 
(от рентген до ближнего инфракрасного диа-
пазона) являются бор – нитридные нанотруб-
ки с хиральностью (4,2). 

Показано, что для дальнейших расчетов 
энергий химических связей и оптимизации 
структур предпочтительнее использовать бор – 
нитридные нанотрубки с хиральностью (4,2), 
спектры отражения которых не более, чем на 
10 % отличаются от расчетных и предсказуе-
мы в обеих поляризациях в спектральном диа-
пазоне от 50 до 800 нм. 

Изученный наноструктурированный ма-
териал можно будет использовать в качестве 
нового конструкционного материала для спек-
троскопии например, при оптимизации поля-
ризации плоскопараллельных пластин броми-
да калия в рентгеновских установках. Здесь 
приоритетом может стать невысокое отраже-
ние для выделенного спектрального диапазо-
на. Проведенное исследование будет полезно 
в обучающем процессе при исследовании 
свойств наноструктурных композитов, функ-
ционирующих не только в видимом, но и в 
ИК-области спектра. 
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The analysis of the refractive and spectral properties of the potassium bromide with the boron-
nitride nanotubes interface is carried out. The most optimal type of the chirality of the boron–
nitride nanotubes in the entire spectral range studied was revealed, which is established from 
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