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BOR KIRITILGAN (8,00@(17,0) IKKI QAVATLI UGLERODLI NANOTRUBKANING ELEKTR VA ISSIQLIK
XUSUSIYATLARI
Annotatsiya
Ushbu tadgiqotda (8,0)@(17,0) xirallikka ega ikki qavatli uglerodli nanotrubka (IQUNT)larning elektr va issiglik o‘tkazuvchanlik
xususiyatlariga bor (B) atomlari kiritilishining ta’siri o‘rganildi. Bor atomlari turli konsentratsiyalarda (p%) kiritilib, haroratning
o‘zgarishi sharoitida o‘tkazuvchanlik mexanizmlari tahlil qilindi. Kiritilgan atomlar va haroratning o‘zgarishi zaryad tagsimlanishi
va fonon tarqalishiga ta’sir etib, natijada IQUNTlarning elektr va issiqlik o‘tkazuvchanlik samaradorligi sezilarli darajada
modifikatsiyalanishi aniqlandi.
Kalit so‘zlar: Uglerodli nanotrubka, bor atomlari, konsentratsiya, issiqlik o‘tkazuvchanlik, elektr o‘tkazuvchanlik, qismiy zaryad.

DJIEKTPUYECKHE U TEIJIOBBIE CBOIICTBA BOP-JIETMPOBAHHOI IBYXCTEHHOM YT JIEPOJTHOM
HAHOTPYBKHMU (8,0)@(17,0)
AnHOTanUA

B nanHoM mccrnemoBaHMM OBLIO M3YYEHO BIMSHHE JICTHPOBAHUS aToMaMu Oopa (B) Ha anekTpudeckue M TEIUIONPOBOAHBIC
CBOMCTBa ABYXCIOWHBIX yriiepomuslx HaHOTPYOOK (ACYHT) ¢ xmpansrocThIO (8,0)@(17,0). ATOMBI GOpa BBOAWINCH IIpU
pa3NMYHBIX KOHIEHTpanusax (p%), M TPAHCIIOPTHBIC MEXaHWU3MBl AHATH3UPOBAINCH B YCIOBMSX HM3MEHEHHS TEMIIEPaTypEHI.
VI3MeHeHne KOHIIEHTPaLiH JISTUPYIONIETO dIIeMEHTa M TEMIIEpaTyphl BIUSIET Ha paclpeeeHue 3apsiia U paccesHie ()OHOHOB, B
pe3yabTaTe 4ero CymecTBEHHO n3MeHseTcs 3(h(HEeKTUBHOCTD EKTpUIecKkoi 1 TemnoBoi nposoxumocta JCYHT.

KiioueBble cji0Ba: yriepogHble HAHOTPYOKH, aTOMBI 0opa, KOHIEHTpAIWs, TEINIONPOBOTHOCTH, 3JIEKTPOIPOBOIHOCTS,
MapIMaIbHbIE 3apsil.

ELECTRICAL AND THERMAL PROPERTIES OF A BORON-DOPED (8,0)@(17,0) DOUBLE-WALLED CARBON
NANOTUBE
Annotation

In this study, the effect of boron (B) atom doping on the electrical and thermal transport properties of double-walled carbon
nanotubes (DWCNTSs) with (8,0)@(17,0) chirality was investigated. Boron atoms were introduced at various concentrations (p%),
and the transport mechanisms were analyzed under different temperature conditions. Variations in dopant concentration and
temperature affect charge distribution and phonon scattering, leading to significant modifications in the electrical and thermal
conductivity of the DWCNTSs.

Keywords: carbon nanotubes, boron atoms, concentration, thermal conductivity, electrical conductivity, partial charge.

Kirish. Uglerod nanotrubkalar (UNT) - bu uglerod atomlari (C) dan tashkil topgan, murakkab panjara bo‘yicha joylashgan
silindrsimon tuzilmalardir. UNTlar lijima tomonidan kashf etilganidan beri, ular eng ko‘p o‘rganilgan nanomateriallardan biri
hisoblanadi [1]. UNTlarning bir gavatli (BQUNT), ikki qavatli IQUNT) va ko‘p qavatli (KQUNT) turlari mavjud bo‘lib, so‘nggi
yillarda ushbu UNT lar ichida elektron xususiyatlari, xirallik, devorlararo masofa va kimyoviy modifikatsiyalarga juda sezgir
bo‘lgan IQUNTIardan ko‘p va samarali tarzda qo‘llanilib kelinmoqda [2].

IQUNT - bu ikkita bir qavatli uglerod nanotrubkalaridan tashkil topgan noyob bir o‘lchovli nanostrukturalardir. Bu tizimda
ichki va tashqi nanotrubkalar o‘zaro zaif van der Vaals kuchlari orqali o‘zaro ta’sir giladi, ammo har biri alohida elektron
xususiyatini saqglaydi [3,4]. Natijada, IQUNTlar BQUNTlarning ajoyib mexanik qattiqligi, yuqori issiqlik o‘tkazuvchanligi va
elektron xususiyatlarini saqlab qoladi, shu bilan birga BQUNTlarda bo‘lmagan yaxshilangan strukturaviy barqarorlik va
qatlamlararo o‘zaro ta’sirlarni hosil qgiladi [4]. Nanotrubkalarning (BNNT, WSz, MoS., SiNT bir nechta turlari mavjud bo‘lib,
mikroelektronika, energiya saqlash, quyosh batareyalari, sensorlar, kabi keng qo‘llanilish sohalariga ega [5—7]. Ular fizika, kimyo
va materialshunoslik kabi sohalarda ham katta qiziqish uyg‘otib, elektron qurilmalar, sensorlar, materiallarni mustahkamlash, va
boshqa ko‘plab sohalarda foydalidir.
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UNTlami kimyoviy modifikatsiya qilish, ularning strukturaviy, elektron va kimyoviy xususiyatlarini turli xil sohalar uchun
moslashtirishning samarali usulidir. Funksionalizatsiya qilish esa, (ya’ni geteroatomlar kiritish) UNTlarning eruvchanligi,
kimyoviy reaktivligi, nugson zichligi va umumiy fizik-kimyoviy xususiyatlarini o‘zgartirishda muhim rol o‘ynaydi [8]. Jumladan,
IQUNT larga bor (B), azot (N), palladiy (Pd), ftor (F), platina (Pt) kabi atomlarni kiritish ularning elektron tuzilishi, zaryad
tagsimlanishi kabi xususiyatlarini o‘zgartiradi va ularni mexanik, elektron, issiqlik va katalitik xossalarini yaxshilaydi [9].

So‘nggi yillarda ushbu atomlar orasida B kiritilgan uglerodli nanotrubka (B-UNT)lar strukturaning elektron tuzilishini
sezilarli darajada o‘zgartirishi, katalitik samaradorlikni kuchaytirishi tufayli keng doirada ilmiy qiziqish uyg‘otmoqda [10,11]. B
va C atomlari o‘lchamlari o‘xshashligi tufayli B, atomlarini grafit panjarasiga kiritish oson bo‘ladi, bu esa strukturaviy barqaror B-
UNTlar hosil bo‘lishini ta’minlaydi [12].

Ushbu tadqiqot molekulyar dinamika (MD) usulida modellashtirishlar yordamida B kiritilgan IQUNT ning elektron va
issiqlik xususiyatlarini o‘rganishga qaratilgan.

Metod va tavsilotlar. Biz IQUNT ga B atomlarini kiritishni reaktiv MD modellashtirishlari yordamida o‘rgandik. Ushbu
simulyatsiyalar LAMMPS paketida bajarildi. Atomlararo o‘zaro ta’sirlar ReaxFF reaktiv kuch maydoni yordamida tasvirlangan
bo‘lib, bu atomlarni kiritish jarayonida bog‘lanishlarning uzilishi va hosil bo‘lishi hamda zaryadlarning tagsimlanishini aniq
ifodalash imkonini beradi. Model tizimi sifatida keng o‘rganilgan (8,0)@(17,0) xirallikdagi IQUNT tanlandi (ya’ni, B-
IQUNT(8,0)@(17,0) (1-rasm).

B-IQUNT(8,0)@(17,0) modelida ichki va tashqgi nanotrubka diametrlari mos ravishda 6.37 A va 13.57 A (uzunligi 29.82
A) [13]. Ushbu nanotrubka 622 ta C atomidan iborat, bo‘lib, unga 0% dan 9.65% gacha bo‘lgan bor atomlari kiritilgan.

1-rasm. B-IQUNT(8,0)@(17,0) ning yuqori va yon tomondan ko‘rinishi. C va bor B atomlari mos ravishda kulrang va qizil
rangda ko‘rsatilgan.

Dastlab, har bir B-IQUNT(8,0)@(17,0) konfiguratsiyasining umumiy energiyasi konjugat gradient algoritmi yordamida
minimal holatga keltirildi, bu esa, mexanik jihatdan barqaror boshlang‘ich tuzilmani olish imkonini beradi. Minimallashtirishdan
so‘ng, barcha tizimlarning harorati va bosimi (300, 600, 900, 1200 va 1500 K; 0 Pa) NpT ansambli Berendsen termostat va barostat
orqali tenglashtirildi. B atomlarining IQUNT sirtlarida kimyoviy adsorbsiya dinamikasini aniqroq tavsiflash uchun keyinchalik
300-1500 K oralig‘ida 100 ps davomida Bussi thermostat (NV'T) yordamida bajarildi. Termal o‘tkazuvchanlik tahlillari esa NVE
ansambli ostida bajarildi, bu umumiy energiyani saqlash va issiqlik oqim xususiyatlarini bevosita baholash imkonini berdi.

Sof IQUNT sirtlaridagi bor kiritilgan joylarining nisbiy konsentratsiyasini (%) quyidagi formula yordamida hisoblandi:

number of doping boron atoms (Np)
p= - — *100% (1)
total atoms in a pristine DWNT (N¢)

Issiqlik o‘tkazuvchanlik koeffitsientini aniglash uchun Green-Kubo formulasi ishlatildi [14]:
1

k=5 Jy 0 J(0))de )

Barcha simulyatsiyalarda atomlararo o‘zaro ta’sirlarni aniq tasvirlash uchun MD vaqt qadamini 0.1 fs qilib belgiladik. Har
bir tadqiqot holati uchun simulyatsiyalar 5 marta bajarildi va natijalar tegishli fizik kattaliklarning o‘rtacha qiymati orqali olindi.

Natijalar va muhokama. B-IQUNT(8,0)@(17,0) issiqlik va elektr o‘tkazuvchanlik xususiyatlari harorat va bor
konsentratsiyasiga sezilarli darajada bog‘liq. Harorat oshgani sayin, fonon-fonon tarqalishi va kiritma kiritilishi natijasida yuzaga
kelgan tartibsizliklar birgalikda issiglik o‘tkazuvchanligini kamaytiradi, elektr o‘tkazuvchanlik esa dastlab p-turi zaryad
tashuvchilarining hosil bo‘lishi tufayli yaxshilanadi, ammo yuqori konsentratsiya darajalarida nugsonlar tufayli tarqalish
kuchaygani sababli pasayadi. Ushbu o‘zaro bog‘langan ko‘rsatgichlar B-IQUNT(8,0)@(17,0) da turli temperatura va
konsentratsiyalarda elektron va issiglik o‘tkazuvchanlik mexanizmlari o‘rtasidagi murakkab o°zaro ta’sirni namoyon etadi [14].

B-IQUNT (8,0)@(17,0) ni turli haroratlarda sintez qilinganda, kiritma kiritilish darajasi va natijaviy strukturalar bir qator
termodinamik va kinetik omillarga bog‘liq bo‘ladi. Oldingi tadqiqotlar shuni ko‘rsatadiki, B ni C tarmog‘iga samarali kiritish
yuqori haroratlarini talab qgiladi, odatda 600-1100°C oralig‘ida va bu B-C bog‘larini barqaror hosil qilish imkonini beradi [15].
Nisbatan past sintez haroratlarida, B ni UNTlarga kiritish ko‘pincha grafit tarmog‘ida ko‘plab struktural nugsonlarning hosil
bo‘lishiga olib keladi. Bunday nugsonlar odatda UNTlarning elektr va issiqlik o‘tkazuvchanlik samaradorligini kamaytiradi.
Aksincha, bor kiritilishi yetarli darajada yuqori haroratlarda amalga oshirilsa, issiqlikka chidamlilikni oshirish va elektr hamda
mexanik xususiyatlarni yaxshilash imkonini beradi [16]. Shu sababli, ushbu ishda B-IQUNT(8,0)@(17,0) ning harorat ta’sirini
300-1500 K oraliqda o‘rganildi.

Simulyatsiya natijalari B-IQUNT(8,0)@(17,0) yuzasida saqlanadigan bor miqdori va kiritmalarning fazaviy taqsimotida
aniq haroratga bog‘liq o‘zgarishlarni ko‘rsatadi. Ushbu o°zgarishlar nanotrubka egrili, o‘zaro bog‘lanish geometriyasi va qo‘shni
uglerod halqalari konfiguratsiyasi kabi bir qator o‘zaro bog‘langan struktural va energetik omillardan kelib chigadi, bularning
barchasi B atomlarining UNT yuzalaridagi kimyoviy adsorbsiya va barqarorligiga sezilarli ta’sir ko‘rsatadi.
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Ushbu ishda o‘rganilgan harorat intervali (300-1500 K) IQUNT yuzasiga muvaffaqiyatli kiritilgan bor atomlari soni va
ularning konfiguratsiyalarining barqarorligini aniqlashda hal qiluvchi rol o‘ynaydi. Shu sababli, B-IQUNT(8,0)@(17,0) ning
strukturviy va fizik-kimyoviy xususiyatlari kiritma kiritilgan haroratga bog‘liq bo‘ladi.
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2-rasm. a) Issiqlik o‘tkazuvchanlik koeffisiyentining B konsentratsiyasiga bog‘liqligi, ) Adsorbsiyalangan B atomlarining
qismiy zaryadining haroratga bog‘liq holda o‘zgarishi.

Bundan tashqari, C (2.55) va B (2.04) o‘rtasidagi elektromanfiylik farqi bor atomlarini kiritish vaqtida elektron zaryadining
sezilarli qayta tagsimlanishiga olib keladi. Elektromanfiyligi past bo‘lganligi sababli, bor atomlari elektron donorligiga moyil
bo‘lib, gismiy musbat zaryad hosil giladi, u 300-1500 K harorat oralig‘ida doping konsentratsoyasi (p %) oshishi bilan ortadi. Bor
konsentratsiyasi oshgani sayin, IQUNT yuzasida elektron yetishmaydigan sohalar soni ko‘payadi va bu nanotrubkaning tabiiy
elektron tuzilishini buzadi. Ushbu kuchaygan zaryad nomutanosibligi bor atomlari va qo‘shni uglerod atomlari o‘rtasidagi,
shuningdek bor atomlari o‘rtasidagi elektron almashinuvi o‘zaro ta’sirlarini kuchaytiradi. Shu sababli, p % oshishi bilan gismiy
zaryadning asta-sekin ortishi bor kiritilishi natijasida IQUNTlarning elektron xususiyatlarida yuzaga kelgan o°zgarishlarni samarali
aks ettiradi.

B-IQUNT(8,0@17,0) nanotrubkalarning qismiy zaryadlari 300-1500 K harorat oralig‘ida tizimli ravishda tahlil gilindi.
300 K da, qismiy zaryad kiritma kiritilgandan so‘ng taxminan 0.032e (0.96%) dan 6.352¢ (9.65%) gacha oshdi,

B-IQUNT(8,0@17,0) da giymatlar 600 K da ~0.041e (0.96%) dan ~4.867e (9.65%) gacha bo‘ldi. Yuqori haroratlarda
qismiy zaryadlar mos ravishda oshdi: 900 K da ~0.053e (0.96%) dan ~4.996e (9.65%) gacha, 1200 K da ~0.065¢ (0.96%) dan
~6.096e (9.65%) gacha, va 1500 K da ~0.082¢ (0.96%) dan ~6.352¢ (9.65%) gacha. Ushbu natijalar bor konsentratsiyasi oshishi
bilan IQUNT dagi musbat qismiy zaryadlarning proporsional ortishini ko‘rsatadi va ilgari o‘tkazilgan tadqiqotlarda kuzatilgan
asosiy yo‘nalishlarni tasdiqlaydi [12].

2g-rasm B-IQUNT(8,0@17,0) ning turli xil B konsentratsiyasida (p%) kiritilgan holdagi issiqlik o‘tkazuvchanlik
koeffitsienti (k) harorat (300-1500 K) funksiyasi sifatida ko‘rsatilgan. Ayniqgsa, bor konsentratsiyasi 0.96% bo‘lgan B-
IQUNT(8,0@17,0) da 300 K da k ning qiymati 3651 W/m-K ni tashkil qilgan va 900 K ga yetganda 1418 W/m-K gacha kamaygan.
Haroratning oshishi natijasida & taxminan 2.57 marta pasaygan. 900 K dan 1500 K gacha qo‘shimcha harorat oshishi esa k ni
taxminan 1.33 marta yana kamaytirgan. Umuman olganda, 300 K va 1500 K issiqlik o‘tkazuvchanliklarini solishtirganda, taxminan
3.44 marta kamayish kuzatilgan.

Ushbu natijalar shuni ko‘rsatadiki, hatto nisbatan kam miqdorda bor atomlari kiritilganda ham B-IQUNTlarning k harorat
oshishi bilan sezilarli darajada kamayadi. Ushbu xususiyat yuqori haroratlarda fonon-fonon tarqalishining kuchayishi bilan
izohlanadi, bu nanotrubka tuzilmasida issiqlik o‘tkazuvchanlik samaradorligini sezilarli darajada pasaytiradi. Umuman olganda,
bor kiritilgan IQUNT larda issiglik o‘tkazuvchanlik aniq va tizimli o‘zgarishini keltirib chigaradi, bunda ta’sir kiritma
konsentratsiyasi va harorat oshgani sayin kuchayadi. Bor atomlari kam miqdorda kiritilganda (p < 3%) va o‘rta haroratlarda (300-
400 K) issiqlik o‘tkazuvchanligi biroz oshishi yoki deyarli saglanib qolishi kuzatiladi, bu esa tarmoq buzilishi cheklanganligi va
fonon tarqalishi nisbatan zaifligi bilan izohlanadi.

Biroq, bor konsentratsiyasi ~4-5% dan oshganda, almashtirish nugsonlari va mahalliy tarmoq strukturaviy buzilish fonon
tarqalishini sezilarli darajada kuchaytiradi va natijada issiqlik o‘tkazuvchanligi sezilarli darajada kamayadi. Bu degradatsiya o‘rta
va yuqori konsentratsiya oralig‘ida (p~6-9.65%) yanada kuchayadi, chunki tuzilishdagi tartibsizlik fonon harakati jarayonini
boshqaradi. Ushbu oraliqda fononlarning o‘rtacha erkin yo‘llari nugsonlar sababli tarqalish, massadagi farq va lokal cho‘zilish
maydonlari natijasida sezilarli gisqaradi. Shu sababli, yuqori konsentratsiyadagi B-IQUNT(8,0)@(17,0) tizimida issiglik
o‘tkazuvchanligi B konsentratsiyasi ~9.65% ga yetganda minimal qiymatlarga yaqinlashadi, bu samarali issiqlik uzatish
yo‘llarining deyarli to‘liq buzilganini bildiradi.

Harorat ushbu ta’sirlarni kuchaytirishda hal qiluvchi rol o‘ynaydi. Yuqori haroratlarda (T > 500 K) fonon-fonon tarqalishi
asosiy issiqlik tarqatish mexanizmi bo‘lib, issiglik o‘tkazuvchanligi kiritma konsentratsiyasidan gat’iy nazar kamayadi [38]. Shu
bilan birga, bor bilan IQUNTIarda (>6%) bu tabiiy haroratga bog‘liq pasayish kiritma kiritilishidan kelib chiqqan strukturaviy
tartibsizlik bilan yanada kuchayadi, bu sistemada tebranishlarining tarqalishini cheklab qo‘yadi. Natijalar shuni ko‘rsatadiki, bor
konsentratsiyasi taxminan 7-8% ga yetganda, 300-1500 K haroratlar oralig‘ining barchasida issiqlik o‘tkazuvchanligining keskin
pasayishi barqaror ravishda namoyon bo‘la boshlaydi. Umuman olganda, almashtirish nuqgsonlar, lokal tarmoq buzilishlari,
massadagi farq tarqalishi va kuchaytirilgan garmonik bo‘lmagan fonon o‘zaro ta’sirlari birgalikda B bilan doping qilingan
IQUNTlarda haroratga bog‘liq issiqlik o‘tkazuvchanligining pasayishiga olib keladi. Ushbu natijalar B atomlarining kiritilishi
IQUNTlarning tebranish holatlarini sezilarli darajada o‘zgartirib, natijada, yuqori konsentratsiyalar va kuchli issiqlik ta’siri
sharoitida, energiya uzatilishining mexanizmlarini qayta shakllantirishini ko‘rsatadi.

Xulosa. Natijalar shuni ko‘rsatadiki, bor atomlarini IQUNTga kiritish elektr va issiqlik o‘tkazuvchanlik xususiyatlarida
sezilarli o‘zgarishlarni keltirib chiqaradi. Bu o‘zgarishlar, qismiy zaryadning oshishi bilan ifodalangan elektr o‘tkazuvchanlikning
yaxshilanishi va shu bilan birga issiglik o‘tkazuvchanligining (k) kamayishi bilan tavsiflanadi. B-IQUNT(8,0)@(17,0)da B
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konsentratsiyasi oshishi bilan qismiy zaryadning o‘zgarishi zaryad taqsimlanishi, harorat ta’sirida elektron qo‘zg‘alishi, kiritmalar
tufayli yuzaga kelgan struktural o‘zgarishlar va ion ta’sirlarining murakkab o‘zaro ta’siri natijasida yuzaga kelishini ko‘rsatadi.
Buning aksi, issiqlik o‘tkazuvchanlik xususiyati teskari qonuniyatni namoyon qiladi. Bor konsentratsiyasi oshgani sayin, issiglik
o‘tkazuvchanligi asta-sekin kamayadi, bu esa nuqsonlar tufayli fonon tarqalishining kuchayishini aks ettiradi. Natijalar B kiritilgan
IQUNTlarning elektr va issiglik o‘tkazuvchanligini samarali boshqarish imkonini beradi, bu esa ularni nanoelektronika va issiqlik
xossalari bilan bog‘liq qurilmalarda qo‘llash imkoniyatlarini oshiradi.
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