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Бор занимает второе место после алмаза по твердости. Многие соединения бора с другими элементами используются как жаропрочные и абразивные материалы.

Природный бор состоит из двух изотопов: 10B=19.57% и 11B=80.43%. Усредненная атомная масса 10.811u. Температура плавления 2573K, температура кипения 3931K. Температурный коэффициент линейного расширения в диапазоне температур 273-1300K непостоянный и изменяется в пределах (4.8-7.0)×10–6 1/K.

Бор имеет более 10 кристаллических модификаций. Образование той или иной модификации и их взаимные переходы определяются температурой, при которой получают бор. Ниже приведены некоторые параметры наиболее устойчивых аллотропных модификаций бора.

При температуре 800-1100K образуется аморфный бор с плотностью 2350kg/m3. Объем для одного атома бора в его аморфной модификации равен 7.639Ǻ3.

Кристаллические решетки других модификаций бора построены из икосаэдров и составлены из большого числа атомов (от 12 до 324). Мы выбрали для моделирования кристаллические ячейки, которые содержат 12, 105 и 50 атомов.

При температуре 1100-1300K образуются красные кристаллы α-B с ромбоэдрической решеткой (a=506pm, α=58.06°), имеющие плотность 2450-2460 kg/m3. Объем кристалла для одного атома равен 7.327–7.298Ǻ3. В справочной литературе указывается, что в этой кристаллической ячейке содержится 12 атомов. Соответствующий расчет показывает, что на один атом приходится объем кристалла 9.166Ǻ3. Это на 25% больше, чем дает расчет по плотности данной модификации бора. Если допустить, что в ячейке расположено 15 атомов, тогда объем кристалла на один атом будет равен 7.333 Ǻ3, что полностью соответствует расчету по плотности.

При температуре 1300-1500K образуется наиболее устойчивая модификация β-B с ромбоэдрической решеткой (a=1014.5pm, α=65.2°), имеющая плотность 2310-2350 kg/m3. Объем кристалла для одного атома 7.771–7.639Ǻ3. В данной ячейке содержится 105 атомов. Соответствующий расчет показывает, что на один атом приходится объем кристалла 9.029Ǻ3. Это на 17% больше, чем дает расчет по плотности для данной модификации бора. Если допустить, что в ячейке расположено 124 атомов, тогда объем кристалла на один атом будет равен 7.647Ǻ3, что больше соответствует действительности.

При температуре 1500-1800K образуется модификация с тетрагональной решеткой (a=875pm, c=506pm) имеющая плотность 2360-2370 kg/m3. Объем кристалла для одного атома 7.607–7.575Ǻ3. В данной ячейке содержится 50 атомов. Соответствующий расчет показывает, что на один атом приходится объем кристалла 7.748Ǻ3. Если расположить в ячейке 51 атом, тогда объем кристалла на один атом будет равен 7.596Ǻ3.

Приведенное сопоставление объемов атома бора говорит о том, что утверждение относительно ячеек-икосаэдров является ошибочным.

Бор (особенно кристаллический) является химически инертным элементом. С H2 бор непосредственно не реагирует. Кислоты, не являющиеся окислителями, с бором также не реагируют. Концентрированная азотная кислота HNO3 и царская водка  окисляют его до борной кислоты H3BO3.

Борная (ортоборная) кислота имеет слоистую триклинную решетку (a=b=704pm, c=656pm, α=101.10° , β=92.30°, γ=120.00°, расстояние между слоями 318pm). Плотность H3BO3 равна 1460 kg/m3; температура плавления 444K; разложение кислоты начинается при температуре плавления. Объем для одной молекулы кислоты в ячейке равен 70.326 Ǻ3, при расчете по плотности, и 68.983Ǻ3, при расчете по параметрам кристаллической решетки (в ячейке помещаются 4 молекулы).

На рис.1 показана кристаллическая структура ортоборной кислоты. Кристалл составлен из молекул бора (сиреневый цвет), молекул водорода (голубой цвет) и молекул кислорода (темно-синий цвет). Направление главных кристаллографических осей всех трех сортов молекул совпадают. Молекулы бора выстроены правильными рядами вдоль главной оси с чередованием одна молекула через одну вакансию. 
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Рис.1

Кристаллическая структура ортоборной кислоты H3BO3


Молекулы водорода и кислорода также выстроены рядами вдоль главной оси с чередованием одна за другой. Молекулы бора в соседних рядах смещены вдоль главной оси на один шаг, поэтому слои молекул бора расположены по отношению к главной оси кристалла под углом 50.5°. Соответственно, угол между перекрещивающимися слоями равен 101°, что соответствует кристаллографическому углу α.

Объем для одной молекулы, с учетом вакансий между молекулами бора, равен 68.924Ǻ3.

При температуре 380.6K (107.5°C) ортоборная кислота H3BO3 превращается в более плотную метаборную кислоту HBO2 (рис.2).

Метаборная кислота HBO2 представляет собой бесцветные кристаллы трех модификаций.
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Рис.2

Кристаллическая структура метаборной кислоты HBO2


Наиболее устойчивой является γ-модификация с кубической решеткой (a=887pm, число молекул в ячейке 24). Температура плавления HBO2 равна 509K (236°C). Плотность 2486 kg/m3. Объем для одной молекулы кислоты в ячейке равен 29.268 Ǻ3, при расчете по плотности, и 29.078Ǻ3, при расчете по параметрам кристаллической решетки.

Кроме того, существуют α-модификация с ромбической решеткой (температура плавления 449K (176°C), плотность 1784 kg/m3) и β-модификация с моноклинной решеткой (температура плавления 474K (200.9°C), плотность 2045 kg/m3). 

Все кристаллические модификации HBO2, разлагаются при температуре плавления.

Метаборная кислота HBO2 активно реагирует с водой и превращается в ортоборную кислоту H3NO3.

При температуре 433K (160°C) α-модификация HBO2 превращается в β-модификацию.

При такой же температуре (433K) ортоборная кислота H3BO3 превращается в оксид бора B2O3 (рис.3). Кроме того, оксид бора  может быть получен путем нагревания бора в атмосфере воздуха до температуры 1000K.
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Рис.3

Кристаллическая структура молекулы оксида бора B2O3


Оксид бора B2O3 представляет собой бесцветное стеклообразное или кристаллическое вещество горького вкуса. Стеклообразный оксид B2O3 имеет плотность 1812 kg/m3 и обладает высокой механической прочностью. Температура плавления 600-700K. Структура стеклообразного оксида бора слоистая, с расстоянием между слоями 185pm. Объем для одной молекулы в стеклообразном оксиде бора равен 63.801Ǻ3. В стеклообразной модификации B2O3 всегда присутствует большое количество вакансий различных размеров.

Кристаллический B2O3 получают осторожным отщеплением воды от α-модификации HBO2.

При обычных условиях устойчива кристаллическая модификация с гексагональной решеткой (a=433pm, c=832pm, число молекул в ячейке 3) с плотностью 2460 kg/m3.  

Объем для одной молекулы α-HBO2 в ячейке равен 46.995Ǻ3, при расчете по плотности, и 51.997Ǻ3, при расчете по параметрам кристаллической решетки. Наши вычисления показали, что в кристалле α-HBO2 между каждыми тремя ячейками образуется одна вакансия для молекулы бора.

При температуре 673K (400°C) и давлении 2200 MPa α-HBO2 переходит в моноклинную модификацию с более высокой плотностью и температурой плавления.

Оксид бора B2O3 является прочным и термически стойким материалом. Он используется в качестве присадки при производстве специальных стекол, керамики, эмалей.

При температуре 1300K, в присутствии угля, оксид бора реагирует с молекулярным азотом и образует нитрид бора BN (рис.4). Нитрид бора образуется также при нагревании бора выше 1500K в атмосфере азота или аммиака NH3. 
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Рис.4

Молекула нитрида бора BN



На рис.4 атом бора составлен из четырех дисков сиреневого цвета, атом азота – из четырех дисков коричневого цвета.
При обычных условиях нитрид бора существует в виде устойчивой графитоподобной α-модификации, с температурой плавления около 3300K.

При температуре выше 1600K и давлении 6-13 GPa из α-BN образуются черные кристаллы β–BN; при давлении выше 13GPa образуется метастабильная модификация γ-BN. Другие физико-химические свойства нитрида бора приведены в таблице 1.

Таблица 1
	Показатель
	Кристаллическая модификация нитрида бора

	
	 α-BN
	β-BN
	γ-BN

	Цвет

Кристалл. решетка

Параметры решетки

Число молекул в ячейке

Объем для одной молекулы по кристал. ячейке, Ǻ3
Плотность, kg/m3 

Объем для одной молекулы по плотности, Ǻ3
Температурный коэффициент линейного расширения, 1/K
 по оси “a”

 по оси “c”


	Белый

Гексагональная

a=250.4 pm
c=666.1 pm

z=2

18.085

2290

17.996

2.9*10–6
40.5*10–6

	Черный

Кубическая

a=361.5 pm
–

z=4

11.810

3450

11.945

2.8*10–6
–


	Серый

Гексагональная

a=255.0 pm
c=423.0 pm

z=2

11.910

3400

12.121

2.7*10–6
3.7*10–6



Расчетный объем усеченной бипирамиды для молекулы α-BN равен 18.23Ǻ3.

В кристаллической решетке нитрида бора слои молекул BN расположены зеркально друг к другу – конусы атомов бора одного слоя расположены во впадинах между конусами атомов бора в зеркальном слое, соответственно, конусы атомов азота одного слоя расположены во впадинах между конусами атомов азота в зеркальном слое.
Нитрид бора обладает большой анизотропией механических свойств, поэтому при высоком давлении молекулы сплющиваются в направлении главной оси кристалла и их объем существенно уменьшается.

Трехмерное моделирование и математический расчет вышеприведенных кристаллических решеток позволили вычислить диаметр борного политрона DB=188.772pm.

Атом азота в молекуле α-BN имеет такую же форму, как и в свободной молекуле азота. 

В твердом состоянии при обычном давлении азот существует в двух модификациях: ниже 35K устойчива α-форма с кубической решеткой (a=566.7pm, плотность 1026.5 kg/m3); выше 35K устойчива β=форма с гексагональной решеткой (a=393pm, c=650pm, плотность 0.8792 kg/m3). Молекула азота имеет такую же форму, как и молекула водорода, но диаметр азотного политрона немного больше – DN=218.000pm.

Энергия термической диссоциации молекулы N2 равна 941.64 kJ/mol=9.759eV/molecule, поэтому диссоциация становится заметной лишь при очень высоких температурах. Так, при температуре плавления нитрида бора (3300K) и нормальном давлении степень диссоциации азота составляет всего лишь 0.1% молекул. Большая энергия диссоциации молекулярного азота является причиной его низкой реакционной способности. Лишь с некоторыми активными металлами (Li, Cs) азот реагирует при невысоких температурах.

Согласно общепринятой теории строения атомов и молекул, двухатомная молекула азота имеет длину связи между атомами N≡N равную 110pm.

Мы выполнили моделирование для нескольких двухатомных молекул и пришли к выводу, что этот параметр зависит от температуры, поэтому длина связи не может быть использована в расчетах в качестве базовой величины.

Мы используем в расчетах диаметры политронов и кристаллографические углы. Эти параметры позволяют создавать более реальные модели сложных химических соединений и их кристаллических решеток. 

В политронной модели, соединение атомов и молекул друг с другом может быть реализовано четырьмя способами. Самая прочная связь осуществляется в том случае, когда атом или молекула большего размера поглощает атом или молекулу меньшего размера. Этот тип связи мы показали на примере образования гидрида лития и оксида лития. Второй тип связи (менее прочный, чем первый) осуществляется в том случае, когда политроны двух соседних атомов расположены на одной оси и притягиваются друг к другу за счет электромагнитных моментов политронов. Резонансная вибрация политронов препятствует слиянию двух политронов в один и в тоже время способствует скольжению плоскостей многогранников относительно друг друга. Следующий, третий тип связи осуществляется в том случае, когда свободные узлы четырех политронов одного атома соединяются со свободными узлами четырех политронов другого атома. Посредством этой связи образуются двухатомные молекулы одного элемента, а также такие линейные структуры, как водородные стержни в кристаллах льда. Четвертый, самый слабый тип связи осуществляется в том случае, когда один узел на ребре одного атома-многогранника соединяется с одним узлом на ребре другого атома-многогранника.

Для образования вышеописанных соединений бора, кислорода и азота природа использует два типа связи – второй и третий.

Мы предполагаем, что при создании живой материи и, в частности, для информационного обмена между субъектами живой материи, природа использует четвертый тип связи.

