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Данная работа является продолжением исследований, связанных с изучением карборановых поверхностей [1-2]. С помощью программы Gaussian 16 изучены молекулы H8B8C4Br2, (H6B8C4Br2)2 и (H4C4B8Br2)4, построенные на основе 1,6-клозокарборанов. Все частоты в гармоническом колебательном спектре положительные. Используя наложение периодических граничных условий в программе VASP проведено моделирование двухслойной карборановой поверхности (B8C4Br2)n. Фононный спектр указывает на динамическую стабильность вещества (рис. 1). Согласно рассчитанной электронной зонной структуре, поверхность является непрямозонным полупроводником с шириной запрещенной зоны 1.95 эВ. Модуль Юнга ~350 Н/м.
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Рис. 1. Модель поверхности (B8C4Br2)n (слева) в виде суперячейки 2 x 2 и рассчитанный фононный спектр для нее (справа)
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