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Анотацiя

Методом першопринципної молекулярної ди-

намiки проведено моделювання зумовлених тем-

пературою та тиском фазових переходiв в полiти-

пах BN. Виявлено ряд структурних перетворень

та пояснено їх механiзми.

Вступ

BN характеризується високою твердiстю, зно-

состiйкiстю, теплопровiднiстю, хiмiчною стiйкi-

стю та iншими параметрами [1]. Серед галузей

застосування BN є i ядерна енергетика [2].

Метод

Для моделювання використовувався пакунок

програм Quantum ESPRESSO, а для iдентифiка-

цiї атомних структур програма ISOTROPY.

Обговорення результатiв

На рис. 1 зображено результати моделюван-

ня полiтипу h-BN. Приблизно на 300 фс вiдбу-

вається фазовий перехiд h-BN → w-BN. Аналiз

з використанням просторового розподiлу стиску-

ваностi та фононних спектрiв пов’язує цей пере-

хiд з конденсацiєю фононної моди Γ−2.

Рис. 1. h-BN → w-BN при 𝑇 = 300 К i 𝑃 = 50 ГПа.

Рис. 2. w-BN → h′-BN при 𝑇 = 2500 К i 𝑃 = 0.

Рис. 3. r-BN → c-BN при 𝑇 = 300 К i 𝑃 = 23 ГПа.

Послiдовнiсть фазових перетворень, отрима-

на при моделюваннi полiтипу w-BN, зображено

на рис. 2.

Результати моделювання 6-атомної комiрки

полiтипу r-BN представленi на рис. 3. Аналiз по-

казує, що перетворення r-BN→ c-BN є наслiдком

колапсу оптичної фононної моди Γ1.

Висновки

Методом першопринципної молекулярної ди-

намiки встановлено такi фазовi перетворення в

полiтипах BN:

� 300 K, 50 ГПа: h-BN → w-BN,

� 2500 K, 0 ГПа:

w-BN → r-BN → c-BN → h′-BN,

� 300 K, 23 ГПа: r-BN → c-BN.

h-BN → w-BN i r-BN → c-BN спостерiгались екс-

периментально [3], а w-BN → h′-BN нi.
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