Od fulerenéw do struktur 2D: przepis na projektowanie
nanostruktur boru
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Dr hab. Nevill Gonzalez Szwacki z Wydziatu Fizyki Uniwersytetu
Warszawskiego opracowat przetomowy model wyjasniajqcy roznorodnosé
nanostruktur boru, od pustych w srodku klastrow molekularnych po
ultracienkie warstwy 2D. Jego badania, opublikowane w prestizowym ,,2D
Materials”’, pokazuja, Ze klucz do stabilnosci i wtasciwosci elektronowych
tych struktur tkwi w liczbie koordynacyjnej, czyli liczbie najblizszych
sqsiadow danego atomu. Odkrycie to pozwala nie tylko zrozumiec istniejqce
nanostruktury boru, lecz takZe przewidywaé i projektowaé nowe materiaty o
pozadanych wiasciwosciach.
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Stabilnos¢ energetyczna fulerenéw boru w zaleznoSci od rozmiaru i lokalnego otoczenia atoméw. Klastry
B, Bes i Bgo tacza swiat struktur skoriczonych z pojedynczymi warstwami boru. (Zrédto: N. Gonzalez
Szwacki, Wydziat Fizyki UW).

Bor, pierwiastek chemiczny sasiadujacy z weglem w uktadzie okresowym, jest znany ze swojej
wyjatkowej zdolnosci do tworzenia zlozonych sieci wiazai. W przeciwieristwie do wegla, ktéry
zazwyczaj taczy si¢ z dwoma lub trzema sgsiadami, bor potrafi uwspdlniac elektrony z wieloma atomami
jednoczesnie. Prowadzi to do powstawania szerokiej gamy nanostruktur, obejmujacych zaréwno fulereny,
puste w Srodku klastry atomowe, jak i borofeny, czyli ultracienkie, metaliczne warstwy boru zbudowane z
potaczonych ze soba tréjkatnych i szesciokatnych jednostek.
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Dr hab. Nevill Gonzalez Szwacki z Zaktadu Struktury Materii Skondensowanej IFD Wydziatu Fizyki
Uniwersytetu Warszawskiego opracowat przetomowy model wyjasniajacy réznorodnos¢ nanostruktur
boru. Przedstawiona w artykule analiza obejmuje ponad tuzin znanych nanostruktur boru, w tym
eksperymentalnie zaobserwowane fulereny B, 1 Bg,. Z wykorzystaniem obliczert kwantowo-
mechanicznych z pierwszych zasad pokazano, ze wlasciwosci strukturalne, energetyczne i elektronowe
tych uktadéw mozna przewidzie¢ na podstawie udzialu atoméw tworzacych wigzania z czterema,
piecioma i szeScioma sasiadami. Wyniki ujawniaja wyrazne powiazania mie¢dzy strukturami skoficzonymi
a rozciagtymi. Dla przykiadu, klaster B,, odpowiada pojedynczej warstwie borofenu 5, natomiast
struktury Bgs, Bg, 1 By, sa powiazane odpowiednio z borofenami f3,,, o i bt. Te powigzania strukturalne
sugeruja, ze nowe fulerenowe formy boru moga zosta¢ otrzymane poprzez wykorzystanie znanych faz
borofenu jako szablonéw.

To podejscie, oparte na liczbie koordynacyjnej, nie tylko taczy rodziny struktur wczesniej analizowane
odrebnie, ale takze wyjasnia ogdlne tendencje: zestawienie atomow boru z wyzsza liczba koordynacyjna
zazwyczaj prowadzi do wigkszej stabilnosci nanostruktur boru, podczas gdy ich wtasciwosci elektronowe
zaleza w wigkszym stopniu od geometrii 1 sposobu utozenia orbitali. Na przyklad, niektore fulereny
borowe, takie jak B4, charakteryzuja si¢ duzymi przerwami energetycznymi dzigki swojej zwartej i
symetrycznej budowie, podczas gdy struktury ztozone z atomow boru o wyzszej liczbie koordynacyjnej
moga mie¢ bardzo mata lub mniejsza przerwe energetyczna. W zwiazku z tym liczba potaczen
atomowych jest czynnikiem jednoczacym i predykcyjnym, a nie bezposrednim wskaznikiem wtasciwosci
elektronowych. — Przedstawiona koncepcja stanowi przewodnik po projektowaniu nowych nanostruktur
boru o okreslonych cechach: magnetycznych, elektronowych czy mechanicznych. Moze ona takze
wspieraé przyszte eksperymenty wykorzystujace metody wiazki klastrow lub wzrostu na powierzchni —
podkresla dr Nevill Gonzalez Szwacki.

Publikacja naukowca z UW pokazuje, ze bor pozostaje wyjatkowo elastyczna platforma do tworzenia
regulowanych materiatéw w nanoskali, tworzac pomost mi¢dzy Swiatem molekularnym a
dwuwymiarowym.

Wydzial Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego

Fizyka i astronomia na Uniwersytecie Warszawskim pojawily si¢ w 1816 roku w ramach éwczesnego Wydziatu Filozofii. W roku 1825 powstato
Obserwatorium Astronomiczne. Obecnie w sktad Wydziatu Fizyki UW wchodza Instytuty: Fizyki Doswiadczalnej, Fizyki Teoretycznej, Geofizyki, Katedra
Metod Matematycznych Fizyki oraz Obserwatorium Astronomiczne. Badania pokrywajg niemal wszystkie dziedziny wspdétczesnej fizyki, w skalach od
kwantowej do kosmologicznej. Kadra naukowo-dydaktyczna Wydziatu sktada si¢ z ponad 250 nauczycieli akademickich. Na Wydziale Fizyki UW studiuje
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Odpowiednios¢ strukturalna miedzy fulerenami boru a dwuwymiarowymi borofenami. Klaster B, odpowiada warstwie 5, natomiast Bes odpowiada warstwie fyy. (Zrédio: N. Gonzalez Szwacki, Wydziat Fizyki UW).
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Stabilnos¢ energetyczna fulerenéw boru w zaleznosci od rozmiaru i lokalnego otoczenia atoméw. Klastry Byg, Bgs i By Tacza swiat struktur skoriczonych z pojedynczymi warstwami boru. (Zrédto: N. Gonzalez Szwacki, Wydziat Fizyki
UW).
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