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Одной из актуальных проблем является поиск ионных проводников, обладающих большей ионной проводимостью и плотностью энергии. Наибольший интерес в этой области за счет своей развитой поверхности привлекают графитоподобные структуры.

Целью данной работы являлось проведение теоретического исследования энергетической стабильности интеркалированных соединений графотоподобного материала ВС3 с литием, а также наличие в них ионной проводимости для оценки возможности применения в качестве анода для литий-ионных аккумуляторов.

Все вычисления были проведены с помощью квантово-химического пакета VASP в рамках формализма функционала плотности (DFT). Для нахождения переходного состояния и потенциальных барьеров при перескоке атома лития по поверхности был применен метод упругой ленты (nudged elastic band).  
На начальном этапе была проведена оптимизация гексагональных элементарной ячейки и суперячейки графитоподобного ВС3 (рисунок 1 a)). 
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Рисунок 1 а) –суперячейка ВС3, пунктиром выделена элементарная ячейка; b) – миграция одиночного атома лития в ВС3 (энергетический барьер ∆Е1-2=0,19 эВ, 

∆Е1-3=0,15 эВ); c) – миграция вакансии лития (∆Е1-2=0,76 эВ, ∆Е1-3=0,19 эВ); 
d) – миграция лития в междоузлие в Li2B3C9 (∆Е1-2=0,66 эВ, ∆Е1-3=0,57 эВ)
Далее были смоделированы структуры с различной концентрацией лития (Li2BC3, Li3B2C6, LiBC3, Li2B3C9). С повышением его концентрации стабильность уменьшается, но даже при высоких концентрациях данные соединения остаются более выгодными по энергии по сравнению с существованием в отдельности металлического лития и графитоподобного ВС3.
На заключительном этапе с помощью расчета для сеперячейки был изучен процесс миграции лития в ВС3 (рисунок 1 b), c), d)). Полученные величины энергетических барьеров сопоставимы либо ниже в сравнении с графитом.
Полученные результаты показали, что интеркалированнные соединения графитоподобного ВС3 с литием являются достаточно стабильными, и в них наблюдается свободная диффузия лития, что позволяет говорить о возможности использования графитоподобного ВС3 в качестве анода в литий-ионных аккумуляторах.
