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����������� ��� ��������� ������ !"��#��$����%� ���"�������# ������ B, C � N  
� "����&��'�( (��)'�"�����. �� "����( "���*�"�� "��!$��� "�������� '��������$�-
�'�+ ��&��'�, ��$������ ������ �"�'���, ��#����� ���) ������ B, C � N � �/������-
��� (���$��'�( ��#��+ � 0����������� ��������+ ���� � '��������( B2CN, BC2N  
� BCN2.  
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� � ! " � � # �  � � $ � �: (��)'�"����, ����(��)'�"����, "����&��'�, B2CN, BC2N, BCN2.  

���
���� 

; �����#<�� ����# "������������# ������� ' ���+��� ������"���/��� ���������#� �� 
������ /���, !%������ � �����, $�� ��#���� � "���'�� ����������, �/����=<�( !��'��)��� ��-
$������� "��!"�������'���( ���+���, ����'�+ (���$��'�+ !���+$������ � >'�������)��+ 
���������, ��"��������+ � ��������)= ������ (C2) � '!/�$��'�%� ������� /��� (c-BN).  

������ ���������+ BxCyNz � �����$��+ '��*�����*��+ ������ B, C, N ��!<�����#�� ���-
%�� ������ [ 1—21 ] � ��"��)�������� �������: (���$��'�%� ��������# (chemical vapor depo-
sition, CVD), ��'!!���%� ��"�����# (physical vapor deposition, PVD), �������( ��'������ 
(diamond-anvil cell, DAC), ����'�+ ���"����!�� � ����'�%� �������# (High Pressure High 
Temperature, HPHT), !�����-�������%� ������ � ��!%�(. G���"�'�����+ ��# �������*�� �����-
�� � "��'��$��'�%� "��������# #��#���# ���!'�!�� (��)'�"����� ("��������������# %�!""� 
K 122: 12

2dD  ��� 42I d ), '����!= ����� ������������) '�' "��������!= �� ���!'�!�� �0���-
���� �, ����������)��, ������. ����'� �� ��%���#&��+ ���) � �������!�� ���!����!�� '�'�#-
��/� ��0����*�# � ��"������������� ������� ���+��( ���������+ ������� B2CN, BC2N  
� BCN2 �� ���!'�!��+ (��)'�"�����, $�� �/!�������� ��(��$��'��� ��!�����#�� � �"�*�0�-
$��'��� !�����#�� (����'�� �������� �7—20 LG� � ���"����!�� �2000 �C), �������# � '���-
��( ����� ��+��, ��"�����, � ��/���( [ 22, 23 ]. ; $��������, "�#��+ "���(�� �� %�'��%����)-
��+ 0��� (BC2N) � '!/�$��'!= 0��! (c-BC2N) /�� ��!<������� "�� �������� 18 LG� � ���"�-
���!�� /���� 2200 �C [ 8 ]. 

���!�)���� �������$��'�( �����������+ '��������� B2CN � BC2N � %�'��%����)��+, ����-
���/�$��'�+, �����%����)��+ � '!/�$��'�+ ���!'�!��+ "����������� � ��/���( [ 1, 4, 8, 21, 
24—26 ]. G����"���*�"��� ���$��� ��# '��������� BC2N �� ���!'�!��+ (��)'�"����� /��� 
��"������ �������� ��/�� [ 25, 26 ] � ��"��)�������� "��%������%� '��� CASTEP, �� ������-
��� '�����( /��� "��!$��� "�������� '��������$��'�+ ��&��'�, � ��'�� ��!$��� >��'����-
��� ��������, �"��$��'�� ���+���� � ������'� ��&��'�.  
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W��)= �����+ ��/��� #��#���# ������������� ���( '��������� B2CN, BC2N � BCN2 �� 
���!'�!��+ (��)'�"�����, ab initio ��$������� >��'������%� �������# � ��"��)�������� ����-
�� "����&���' [ 27—30 ], ��#������ ���� ������ B, C, N � �/��������� (���$��'�( ��#��+  
� 0����������� ���!'�!�� ��������+ ���� ������!���( '���������. 
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X�'����������� !"��#��$����%� ��"������# "����&���' (��)'�"����� ABX2 ������� ���-
��%� ����� "����/�� �/�!������) ���� � ��/���( [ 27—30 ]. L�!""� ��������������( '������-
��� B2CN, BC2N � BCN2 �/������ �#��� �"�*�0�$��'�( ���/�������+. ;�-"����(, ��� ��� '��-
������ �����#� �� ����( � ��( �� ������, '������ !"��#��$���� ������=� "���*�� '������� 
(A, B) � ������� (X) � ����������!=<�( "����&��'�( (��)'�"����� ABX2, '�' >�� "�'����� �� 
���. 1. ;�-�����(, � ����������� �� ��"������# (���������)��+ '��*�����*��, �������%� ���-
"�������#) � "������ ������, %�!""� �������� ��!('�������� ABX2 (BCN2) � ��!(�������� 
A2XY (B2CN) ���������#, $�� (���&� ��%���!���# � '�����0�'�*�����+ �(���+ ��# ������"�-
��/��( ���������+, "����������+ � [ 28—30 ].  

;-����)�(, $�� '������# '�������� BC2N, �� �� ����$����# �� '��������� B2CN � BCN2 ���, 
$�� � ��� ����� !%������ �%��=� ���#'!= ���): '������ "� ����&���= ' ������ ����� � ����-
�� "� ����&���= ' ������ /���. Y�� �/!�������� (���$��'�+ "������+ ������ B, C, N � �( 
!"��#��$����� �����>���$��'�� (������"���/���) �������� ���"���������, '������ �"��-
���#�� /�����+ "��#��' � '��������(, $�� ����� �����) �� ���. 1, %�� "�������� ���������-
�!=<�� '�������� � �������� �����>���. 
����+ ����, ��(��#<�+�# � "���*�� '������� 
(A, B) (��)'�"����� ABX2, �'�!��� $����)�# �����'����� ������� ��!%�%� ����� B, C ��� N 
�������������� � '��������( B2CN, BC2N � BCN2. �����, ���"��������� � "���*�#( ������� 
(X), ��'�� �'�!���� $����)�# �������, �� "� ��� '����%� �����: C � N � B2CN, B � N � BC2N, 
B � C � BCN2. 

����$�� � ������� '��������� B2CN, BC2N � BCN2 ������ ���( ������ B, C � N, �����-
$�=<�(�# "� ������! (0,81, 0,77 � 0,75 Å) � >��'�������*����)����� (1,5, 1,8 � 2,7) [ 31 ], �"��-
���#�� ���/������� '��������$��'�+ ���!'�!�� (��)'�"�����. G���*�� ������ B, C, N � ���-
����+ "����&��'� X (��)'�"����� ABX2 (��. ���. 1) �"�����#=� �( ��#�!=<!= ���) � '������-
��( B2CN, BC2N � BCN2 ��������������, � �����$�� ���+��� ������ � "���( C � N, B � N, B � C, 
!"��#��$���� ������=<�( '�������� "����&��'� (A, B), "������� ' ��'�����= '��������$�-
�'�+ ���!'�!�� (��)'�"����� (ABX2), '������ (���'�����!���# �����%����)��� ������� � = c/a 
� ���<����� ������� (��� '�������) u �� !���� %����*������������+ '!/�$��'�+ "����&��'� X. 
 

 
 

���. 1. 
��������$��'�# #$�+'�, "���*�� ������ (� ��. a � c), '��������  
� �������� �����>��� '��������� B2CN, BC2N � BCN2 
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���
��� B2CN, BC2N � BCN2 

����������  a, Å c, Å � = c/a u �, Å3 �, %/��3 RBC, Å RBN, Å RCN, Å 

B2CN 3,6370 7,2046 1,981 0,254 95,30 3,372 1,619 1,580 2,604 
BC2N 
[ 25 ] 
[ 26 ] 

3,6118 
3,613 
3,614  

7,1456 
7,147 
7,146 

1,9784 
1,978 
1,977 

0,261 
— 
— 

93,22 
93,27 
93,33 

3,448 
3,478 
3,476 

1,573 
1,586 

— 

2,541 
— 
— 

1,526 
1,534 

— 
BCN2 3,5785 7,0178 1,961 0,257 89,87 3,816 2,496 1,568 1,509 

 
; ����'������� '�������� �� ���!'�!��+ (��)'�"����� � = 2 � u = 0,25. ;�$�������� "� 0��-
�!��� �� ��/��� [ 32 ] ���$���# "��������� c, a, � � u "����������� � ��/��*�, %�� ��'�� "��-
������ ���$���# ���� ��#��+ RBC, RCN, RBN, �/^��� >����������+ #$�+'� � � "�������� � ��-
����!���( '���������. 

�%�� ��������� �����>���� N2BC2, B2CN2 � B2NC2 ��'�!% ��� $�������%� "��#�'� c �'���-
���) "������� �������: 46,0� (B2CN), 46,2� (BC2N) � 45,8� (BCN2). ;�������� !%�� � ����� 
(%���.): C—B—N (110,5), C—B—C (107,0), N—B—N (110,9) ��# B2CN; B—C—N (112,3),  
B—C—B (102,1), N—C—N (114,3) ��# BC2N; B—N—C (111,5), B—N—B (105,4), C—N—C 
(111,5) ��# BCN2.  

���������, ��������) '�����( "� ;�''���! "����&��� 40 LG�, �$���=��# ����(��������, 
� "� >��+ "��$��� ��� "��������#=� "��'��$��'�+ �������. ;�$�������� "� 0���!��� ��  
��/��� [ 26 ] ���$���# ��������� ��# '��������� B2CN, BC2N � BCN2 ����� 59,45, 72,23  
� 59,21 LG� ��������������. 	�������) '�������� BC2N (���&� ��%���!���# � �������$��'�� 
���$����� 72,2 LG� ��# ���!'�!�� (��)'�"����� [ 26 ] � >'�"���������)��� ���$����� 
76�4 LG� ��# '!/�$��'�%� '�������� BC2N [ 8 ]. 

	�	����	�
� �	��	� �
���
��� 

���$�� >��'������+ ���!'�!�� '��������� B2CN, BC2N � BCN2 ��"����� � ���'�( ����+-
��%� "��/������# ������ 0!�'*������ "�������� (DFT-LDA) � ��"��)�������� "��%������%� 
'��� PWscf [ 33 ] � ������( "�����"����*����� B.pz-vbc, C.pz-vbc, N.pz-vbc. Y���%�# �/���� 
 

 
 

���. 2. X����# ���!'�!�� '��������� B2CN, BCN2 � BC2N.  
W�0���� �/����$��� ��"��������� "�����������# � ��$'� �  
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/����� "���'�( ���� �������#�� 40 Ry. X���!= ���!'�!�! (���. 2) ��$���#�� � ��$'�( ����'�+ 
��������� ���� Q����=>�� (��)'�"�����: T = (001), � = (000), N = (1/2 1/2 0) � �����*�( (2	/a, 
2	/a, 2	/�), � ����) ������#=<�( �( ����+. ��$��� ���$��� &'��� >���%�� �����<��� � �/��-
�=���� ��'���!��� ��������+ ���� '�������� BC2N, ���"��������� � *����� ���� Q����=-
>�� (��$'� � ���������+ !5) � ���"���=<�� � "�������� ��"�������� !������ (EF). ; '��-
������( B2CN � BCN2 ��# !��/���� ��������# �����( ���!'�!� � ��$���� ���$��� �����<�� 
&������*���+ !�����) >���%�� (� ���������+ !4). ����%��������� "� ���� Q����=>�� ���� "� 
�����! �"�*���)��( ��$�' ���'(�����—G�'� [ 34 ] �� ���'� 4
4
4, $�� #��#���# �������$��� 
��# "��!$���# (���&�%� !����# �(�������� >��'������%� �"�'��� (�(�������) "� "����+ >���-
%�� �� (!�� 10–3 >;/����).  

����+ �� ���/�������+ �����+ ���!'�!�� '��������� B2CN, BC2N � BCN2 #��#���# ��, $��  
� �( ��������( ����( /�� !$��� �"��� ���������# 15, 16 � 17 ��������( >��'������ ���������-
�����, � $�� ��������)���!�� ���"�������� !����# EF �� ���. 2. G�>���! "��#��� ���&��� ��-
������+ ���� � "����+ ���� ��������# ��&) ' '�������! BC2N, %�� ��������# ���� "������)= 
��"������ >��'������� � �������� �� ���� "����������� ��"��<����+ "�����+ >���%�� 
Eg = E17(�3C) – E16(�5V) = 4,00 >;, $�� ����������!�� �����&�����! "�#���! "���(��! �� ������-
��+ ���� � ���! "����������� (�5V � �3C). ��!'����� ����������+ !�����) �5 ���"������  
� ������ ��!$�� ��&� !����# �4V �� ����$��! '��������$��'�%� ���<�"����# �C = –0,20 >;.  
; ��!$�� '��������� B2CN � BCN2 "�������+ ��"�������+ !�����) >���%�� �� ���"����� � &�-
�����*���� !������ >���%��, '�����+ ��(�����# � *����� ���� Q����=>�� � ���������+ �4. 
��# ��������#, �� ���. 2 "����������� (� >;): �����% �"��$��'�+ &����� ��"��<����+ ���� 
Eg = E17 – E16 � '��������$��'�%� ���<�"����# �C = E16(�4V) – E15(�5V). 


�' "�'���� ���$��, ���!'�!�� ��������( ��� ������!���( '��������� �!<�������� ����-
��� �� "��#�'� ��"������# "����&���' (��)'�"����� ������� B, C � N. 
���'����!= ��# 
��!('�������( '��������� ABX2 ����+���� (��)'�"����� ���!'�!�! ��������+ ���� [ 27, 28, 
35 ] ����� '������� BCN2, %�� B � C — '������, � N — �����. ��� ������� �� ���( �����&��-
��( "����� (��. ���. 2), ����������( ��"��<������ !$���'��� >���%��. ;�$������� >��'-
������%� �������# � ��"��)�������� ������ "����&���' "�������� !��������), $�� ��������# 
���� '�������� BCN2 ����$��)�� 0�����!���# �� s- � p-�����#��+ ������� (N), ��������+����� 
'�����( � /����+&��� �����#�� � '�������( �����>���( BN4 � CN4 "������� ' %�/������*�� 
������( ��/�����+, � ���!�)���� $�%� 0�����!���# ��������# ����, "������������# �� ���. 2. 
������ "��*���)��( �'����� "�������� �����#��+ N(E) '�������� BCN2 "�'����, $�� ����## 
"������ ��������+ ����, �����#<�# �� $�����( >���%���$��'�( !�����+, �������� "���/��-
��=<�+ �'��� s-�����#��+ ������ �����. �����## "������ �� ��!( !�����+ >���%�� �'�=$��� 
�'���� � �������� ������ !%������. ;��(�## "������, �/^����#=<�# �����&���# 10 >���%���-
$��'�( !�����+, �/�������� "����!<�������� �� p-�����#��+ �����. ��/���$��+ ��������+ 
>��'���� ��"���#�� "����+ !�����) >���%�� ���� "�����������, $�� (���'�����!�� '������� 
BCN2 '�' (���$��'�� ���������� � �������$��'��� ���+������. 

X����# ���!'�!�� '�������� B2CN ����� ���, (���'�����+ ��# ��!(�������( ���������+  
� ��&��'�+ ����(��)'�"����� A2XY  [ 28—30, 36 ]. X���) ����� B, ������# ������!= "����-
&��'! � (��)'�"����� ABX2 (��. ���. 1), #��#=��# '��������, ��%�� '�' ����� C � N, ���"���-
%�#�) � ��!( '�������( "����&��'�(, #��#=��# �������� "� ����&���= ' ����� /����+&�� 
�����#� — ������ B. 	�'�# ���/������) ���"��������# ������ B, C � N "� '�������! B2CN  
� ������ ��!$�� �"�����#�� ���+ ������� 0����������# ���!'�!�� ��������+ ���� 
(��. ���. 2). ��� ������� �� ���( �����&����( "�����, ����������( ��"��<������ ���������-
�� >���%��. G�� >��� ����## "������ ��������+ ���� �� ��!( !�����+ >���%�� 0�����!���#  
� �������� �� s-�����#��+ ������ �����. ����!=<�# "������ ��'�� �� ��!( !�����+ >���%�� 
�������� � �������� s-�����#��# !%������. �����&���# 12 !�����+ >���%�� �/���!=� ���(-
�== "�����!, '�����# �0���������� "!��� %�/������*�� s-�����#��+ ������ /��� � p-�����#-
��#�� �/��( ������� (C � N). G�� >��� ��������# ���� '�������� B2CN �/������ ��0�*���� 
��������( >��'������, �.�. "�������+ !�����) � ���������+ �4 �� ��"�����, ���������� $�%� 
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���#� ������� �� �/����������� � '������� B2CN ������ "��#��#�) �������$��'�� ���+���� 
����$��+ "������ [ 37 ]. 

���!'�!�� ��������+ ���� '�������� BC2N ����$����# "� ��"���%�� �� ������������( 
��&� � �� ����� �����%�� ����� ��������( ������"���/��( ���������+ � ��&��'�+ (��)'�"�-
����. �� ���$��� ����!��, $�� ��������# ���� '�������� BC2N ��������� �� ��� �����&����� 
"������ (��. ���. 2). ;�� "������, '�' � � '��������( B2CN, BCN2, &���'����"������, $�� (�-
��'����� ��# ���������+ � "����!<�������� '���������+ ��#�)=. ;��&��� ��������+ ���� 
���"������� � *����� ���� Q����=>�� � ����������!�� ��!'����� �����������! !����=  
� ���������+ �5, ���� '�����%� �� ����$��! '��������$��'�%� ���<�"����# ���<�� ����-
'�����+ !�����) �4, $�� �"�����#�� �C = –0,20 >;. G����# &����� ��������+ ���� E;X '��-
������ BC2N (23,4 >;) "����&��� �����%�$��+ "������� � '��������( B2CN (19,0 >;) � BCN2 
(19,8 >;) "������� �� 4 >;, $�� �/!�������� ����$��� � �%� ������� /��)&�+ '��*�����*�� 
������ !%������ � "������������# ���$����� ��# �����)��( '��������� �� ���!'�!��+ (��)-
'�"����� CCC2 [ 29 ] � GeSiC2 [ 38 ]. G� ������ ���$��� "����+ � "��*���)��+ "�������� ��-
���#��+ N(E) '�������� B2CN !����������, $�� ����## "������ (���"��������# � ��������� 
>���%�� �� –19 �� –24 >;), �'�=$��� ��� >���%���$��'�( !����# � �������� �'���� �� s-���-
��#��+ ������ ����� � !%������ � ������&���� 5:1. ; ��������� �� –11 �� –15 >; ���"������� 
"������ �� $�����( !�����+ >���%��, �������� �'���� � '����!= ��=� p-�����#��# ����� � s-
�����#��# !%������. ;��(�== "�����! ����� !������ ��������) �� ��� $����. ����## $���) 
($����� !����# >���%�� �� –7 �� –10 >;) 0�����!���# � �������� �� �$�� �'����� p-�����#��# 
������ ����� � !%������, � ���(�## $���) (!����� >���%�� �� 0 �� –7 >;) 0�����!���# "����!-
<�������� �� �'����� p-�����#��# ������ !%������ � /���. ��� ���� "����������� �������� 
�'���� p-�����#��+ ���( ���( ������. 

�����%���� 

	������$��'�� ������������ '��������� B2CN, BC2N � BCN2 "�'�����, $�� /�����+ "��#-
��', �/!���������+ �����<����� ������ B, C, N � "����&��'�( '��������$��'�+ ���!'�!�� 
(��)'�"�����, �!<�������� ���#�� �� ���!'�!�! ��������+ ���� '��������. ����������� ����-
$�� ���( (���'�����( ��"�� ���!'�!�� ��������+ ����, ����������!=<�( '��������$��'�+ 
��&��'� (��)'�"����� (ABX2), ����(��)'�"����� (A2XY ) � 
"�����(��)'�"�����
 (AB2X ). ; "�-
������� ��!$�� ���� ����� B �%���� ���#'!= ���): '������ "� ����&���= ' ������ ����� X  
� ������ "� ����&���= ' ������ ����� A.  

G�� !������ !�"�&��%� ������� ������������( '��������� B2CN, BC2N � BCN2 ��%!� 
/��) "��!$��� ����� ����(������� ��������� � "��!"�������'����� ���+������, "��'��)'! 
��� ��� ��#�� B—C, C—N � B—N #��#=��# �����-'����������� � "����!<�������� '���-
������+ ��#�)=, �/���������+ �� �������-�'*�"�����+ ������. 

 
��/��� ��"������ "�� "������'� ������������ �/��������# � ��!'� �����+�'�+ x�����-
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