
Supplementary Materials 

Table S1. Continue of Table 1. B2𝑁ሺି,଴,ାሻ in ground and exited states, Electric Potential (EP) and Isotropic Fermi 

Contact Couplings (MHz) (IFCC) for isolated and non‐ isolated positions of BNB. 

State 

(*Ne) 

𝐸௘ ൅ 
ሺെ104ሺ𝐻𝑎𝑟𝑡𝑟𝑒𝑒ሻ 
Isolated BNB 

 

Configuration 

(Energy of |𝛼〉 ∗ 
ሺ𝐻𝑜𝑚𝑜 െ 𝐿𝑢𝑚𝑜ሻ** 

𝛽electron 
Configuration  

Total Energy of |𝛽〉 ∗ 
Beta virtual** 

𝑟௘ሺ𝐵ଵ𝑁ሻ 
𝑟௘ሺ𝑁𝐵ଶሻ 
(*)in 

BNNT 

𝐴ଵ 
ሺ2,1,3,െ2,െ1ሻ 

𝐴ଶ 
ሺ2,1,3,െ1,െ2ሻ 

𝐵ா௉భ െ 𝑁ா௉మ െ 𝐵ா௉య 
*Dipole 

**IFCC(N,B1,B2) 

isolated 

𝐵ா௉భ െ 𝑁ா௉మ െ 𝐵ா௉య 
*Dipole 

**IFCC(N,B1,B2)in 

BNNT(non‐isolated 

𝐴 ෩ଶ𝛴௚ା 
(*17e) 

 

െ0.1047579௞ 
െ0.0781729௄

ᇲ
 

 

ሾ𝑨ᇱሿ𝜋௨ସ, 4𝜎௚ଵ, 3𝜎௨ଶ|𝛼〉
ൌ െ0.44640௨ 
∗ ሺെ34.8739ሻ௨ 
∗∗ ሺെ0.48630ሻ௨ 

 

ሾ𝑨ᇱሿ𝜋௨ସ, 4𝜎௨ଵ,ൌ െ0.26129 
∗ ሺെ34.15399ሻ 
∗∗ ሺെ0.17670) 

1.3149௞ 
1.3149௞ 

𝐴ଵ ൌ 180. 0௞ 
𝐴ଶ ൌ 180. 0௞ 

 
   

𝑋 ෩ 2Σ+ 
ሺ𝐶ஶ௩ሻ 
(*17e) 

 

െ0.0781960௔ 
െ0.0820329௔

ᇲ
 

െ0.0754909௔
ᇲᇲ
 

 

ሾ𝑨ሿ,𝜋ସ,𝜎ଶ,𝜎ଵ|𝛼〉 ൌ െ0.44639௔ 
∗ 𝐸ሺ|𝛼〉ሻሺെ34.87079ሻ௔ 

∗∗ ሺെ0.48609ሻ௔ 
 

ሾ𝑩ሿ𝜎ଵ|𝛽〉 ൌ െ0.26179 ௔ 
∗ ሺെ34.15050ሻ௔ 
∗∗ ሺെ0.17700ሻ௔ 

 

       

𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
(*18e) 

 

െ0.1145479௖ 
െ0.1162879௖

ᇲ
 

െ0.112569௖
ᇲᇲ
 

 

ሾ𝑨ᇱሿ𝜋௨ସ,𝜎௚ଶ,𝜎௨ଶ ൌ െ0.13449௖ 
 

 
1.3460௖ 
1.3460௖ 

 

𝐴ଵ ൌ 179.897௖ 
𝐴ଶ ൌ 179.911௖ 

 
   

𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
(*18e) 

 

െ0.1965675௕ 
 

∗ 𝐸ሺ|𝛼〉ሻ ൌ െ32.48644௕ 
 

 
1.3291௕ 
1.3291 
 

𝐴ଵ ൌ 180. 0௕ 
𝐴ଶ ൌ 180.0 

 
   

𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
(*16e) 

 

െ1.7454370௔ 
െ1.8054929௔

ᇲ
 

െ1.7545011௔
ᇲᇲ
 

 

ሾ𝐃ሿሺ1𝜋௨ସሻ, ሺ4𝜎௚ଶ=െ0.57791௔ሻ 
∗ 𝐸ሺ|𝛼〉ሻ ൌ െ36.52420௔ 

∗∗ െ0.17930௔ 
 

1.2941௩ 
1.2941௩ 

𝐴ଵ ൌ 180. 0௩ 
𝐴ଶ ൌ 180. 0௩ 

 

𝐸𝑃ଵ ൌ 𝐸𝑃ଷ ൌ െ11.50௩ 
𝐸𝑃ଶ ൌ െ18. 39௩ 

∗ 0.000 
 

𝐸𝑃ଵ ൌ 𝐸𝑃ଷ ൌ െ11.03௩ 
𝐸𝑃ଶ ൌ െ18. 04௩ 

∗ 0.007 
 

𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
(*16e) 

 

െ1.6023119௠ 
െ1.3012049௚ 
െ1.8377399௙ 
െ1.7903299௛ 

 

ሾ𝐃ሿሺ1𝜋௨ସሻ, ሺ4𝜎௚ଶ=െ0.57799௚ሻ 
∗ 𝐸ሺ|𝛼〉ሻ ൌ െ36.51990௚ 

∗∗ െ0.17939௚ 

 

 

1.3150௠ 
1.3150௠ 
1.3013௛ 
1.3014௛ 

𝐴ଵ ൌ 179.979௠ 
𝐴ଶ ൌ 179.979௠ 

 
 

 

 

a  QCISD/EPR‐III;    d  CASSCF(11,12)/UHF        zb3p86/6‐31g*;  aʹ  MP4D/EPR‐

III//QCISD/EPR‐III       m  CASSCF(10,12)/EPR‐II      xb3lyp/6‐31g*;  aʹʹMP4SDQ/EPR‐

III//QCISD/EPR‐III      g  CASSCF(10,12)ROHF  AUG‐cc‐pvqz    ym062x/epr‐ii;  b 

QCISD/EPR‐III(𝜃௖௢௡௦௧ ൌ 180.0ሻ   ሾ 𝑨 ሿ: 1𝜎ଶ, 2𝜎ଶ, 3𝜎ଶ, 4𝜎ଶ, 5𝜎ଶ            wb3lyp/6‐31g*;  c 

QCISD/EPR‐II         ሾ𝑨ᇱሿ: 1𝜎௚ଶ, 1𝜎௨ଶ, 2𝜎௚ଶ, 3𝜎௚ଶ, 2𝜎௨ଶ          v CASSCF(11,12)/ AUG‐cc‐pvqz; cʹ 

MP4D/EPR‐II//QCISD/EPR‐II    ሾ𝑩 ሿ: 𝜎ଵ,𝜎ଵ,𝜎ଵ,𝜎ଵ,𝜎ଵ,𝜋ଶ      nCBS4O; cʹʹMP4SDQ/EPR‐

II//QCISD/EPR‐II          [𝑩ᇱ ]: 1𝜎௚ଵ, 2𝜎௚ଵ, 1𝜎௨ଵ, 3𝜎௚ଵ, 2𝜎௨ଵ, 1𝜋௨ଶ      uTD/EPR‐II;  f  CBS‐lq;   

hQCISD(T)/EPR‐III          [C]:1𝜎௚ଶ, 1𝜎௨ଶ, 2𝜎௚ଶ, 3𝜎௚ଶ, 2𝜎௨ଶ, 4𝜎௚ଶ    ሾ𝑪ᇱሿ: 1𝜎௚, 1𝜎௨, 2𝜎௚, 3𝜎௚, 2𝜎௨ ; 

kTD/EPR‐III//QCISD  (T)/EPR‐III      𝑲ᇱ TD/EPR‐III//QCISD  /EPR‐III   

[D]:1𝜎௚ଶ, 2𝜎௚,
ଶ1𝜎௨ଶ, 3𝜎௚ଶ, 2𝜎௨ଶ. 

Table S2. Continue of table 2. Energies of B2𝑁ሺି,଴,ାሻ in ground and exited states inside the BNNT ring. 

State𝐸௘ሺ𝐻𝑎𝑟𝑡𝑟𝑒𝑒ሻ 
of BNB inside 

BNNT (+104) 

All electron Configuration 
∗ ሺ𝐻𝑜𝑚𝑜 െ 𝐿𝑢𝑚𝑜ሻ 

 

𝛽electron 𝑟௘ሺ𝐵ଵ𝑁ሻ, 𝑟௘ሺ𝑁𝐵ଶሻ 
∗ ሺ𝐻𝑜𝑚𝑜 െ 𝐿𝑢𝑚𝑜ሻin BNNT 

 

Radical(*17e) 

 

𝑋 ෩ 2Σ+ 

(𝐶ஶ௩ሻ 
 

െ0.3236680௔ 
 

ሾ𝑨ሿ,𝜋ସ,𝜎ଶ,𝜎ଵ|𝛼〉 ൌ െ0.32764௔ 
∗ ሺെ0.11361ሻ௔ 

ሾ𝑩ሿ𝜎ଵ|𝛽〉 ൌ െ0.26180 ௔ 
∗ ሺെ0.10711ሻ௔ 

1.3005௔,െ1.3111௔ 
 ∆ൌ 0.04 

𝑋 ෩ 2Σ+ 

(𝐶ஶ௩ሻ 
 

െ.7363845௕ 
 

ሾ𝑨ሿ,𝜋ସ,𝜎ଶ,𝜎ଵ|𝛼〉 ൌ െ0.29698௕ 
∗ ሺെ0.08395ሻ௕ 

ሾ𝑩ሿ𝜎ଵ|𝛽〉 ൌ  െ0.27855 ௕ 
∗ ሺെ0.06184ሻ௕ 

 

1.3405௕,െ1.2995௕ 
 ∆ൌ 0.02 

 

 𝐵෩ ସП௚  െ.4168690௖  ሾ𝑨ᇱሿ𝜋௨ସ,𝜋௚,
ଶ 𝜎௚ଵ|𝛼〉 ൌ െ0.24531௖  ሾ𝑨ᇱሿ,𝜋௨ଶ|𝛽〉 ൌ െ0.28057௖  1.3164௖,െ1.2994௖ 



(𝐷ஶ௛ሻ 
 

  ∗ ሺെ0.05861ሻ𝒄  ∗ ሺെ0.05587ሻ௖   ∆ൌ 0.03 
 

Anion(*18e) 

 

𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
ሺ𝐷ஶ௛ሻ  

െ.4992770௖ 
 

ሾ𝑨ᇱሿ𝜋௨ସ,𝜎௚ଶ,𝜎௨ଶ ൌ െ0.16695௖ 
∗ ሺെ0.08082ሻ𝒄 

 
1.326௖,െ1.348௖ 

∆ൌ 0.00 
Cation (*16e) 

 

𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
(𝐷ஶ௛ሻ  

െ0.2335070௖ 
ሾ𝐃ሿሺ1𝜋௨ସሻ, ሺ4𝜎௚ଶ=െ0.46871௖ሻ 

∗ ሺെ0.02983ሻ𝒄 
 

 
1.285௖,െ1.286௖ 

∆ൌ 0.02 
𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
(𝐶ஶ௩ሻ  

െ0.234080௖ 
ሾ𝐃ሿሺ1𝜋௨ସሻ, ሺ4𝜎௚ଶ=െ0.46856௖ሻ 

∗ ሺെ0.02957ሻ𝒄 
 

1.313௖,െ1.302௖ 
∆ൌ 0.04 

aM062x/6‐31g*dM062x/EPR‐II;  bB3p86/6‐31g*eB3p86/EPR‐II;  cB3LYP/6‐31g*; 

; ሾ 𝑨 ሿ: 1𝜎ଶ, 2𝜎ଶ, 3𝜎ଶ, 4𝜎ଶ, 5𝜎ଶሾ𝑨ᇱሿ: 1𝜎௚ଶ, 1𝜎௨ଶ, 2𝜎௚ଶ, 3𝜎௚ଶ, 2𝜎௨ଶሾ𝑩 ሿ: 𝜎ଵ,𝜎ଵ,𝜎ଵ,𝜎ଵ,𝜎ଵ,𝜋ଶ. [𝑩ᇱ ]:

1𝜎௚ଵ, 2𝜎௚ଵ, 1𝜎௨ଵ, 3𝜎௚ଵ, 2𝜎௨ଵ, 1𝜋௨ଶ [C]:1𝜎௚ଶ, 1𝜎௨ଶ, 2𝜎௚ଶ, 3𝜎௚ଶ, 2𝜎௨ଶ, 4𝜎௚ଶሾ𝑪ᇱሿ: 1𝜎௚, 1𝜎௨, 2𝜎௚, 3𝜎௚, 2𝜎௨ [

D]:1𝜎௚ଶ, 2𝜎௚,
ଶ1𝜎௨ଶ, 3𝜎௚ଶ, 2𝜎௨ଶ 

Table S3. Continue of Table 3. Charges from ECP fitting for BNB in two position of isolated and external 

field of (5, 5) BNNT. 

State of BNB  
 

𝜸 ൌ
𝐕𝐁 െ 𝐕𝐍
𝐫𝐁𝐍

 

 

forceൌ ሺ𝛴௫ଶ+𝛴௬ଶ ൅  𝛴௬ଶሻ
భ
మ, 

𝜃 ൌ 𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒 𝑜𝑓 𝑓𝑜𝑟𝑐𝑒 𝑣𝑒𝑐𝑡𝑜𝑟, 
𝛿ሺ𝑞஻ െ 𝑞ேሻ from ECP 

*𝐵ఋ௤భ െ 𝑁ఋ௤మ െ 𝐵ఋ௤య& 
∆ൌ 𝑟ଵሺ𝐵ଵ𝑁ሻ െ 𝑟ଶሺ𝐵ଶ𝑁ሻ 

 Inside BNNT 
Charges from ESP fitting 

𝑋 ෩ ଶ𝛴௨ା Radical 
 

 
 

𝜸 ൌ 4.7184௔ 
𝜸 ൌ 4.7168௔ 
𝜸 ൌ 4.7191௔ 
𝜸 ൌ 4.7186௔ 

 

0.89,-38.18°, 0.806௔ 
0.86,   53.92°, 0.804௔ 
0.88,   55.22°,0.807௔ 
0.93,  -37.11°,0.806௔ 

 

∆௨ൌ 0.2 &𝛿𝑞ଵ ൌ 𝛿𝑞ଷ ൌ 0.31,𝛿𝑞ଶ ൌ െ0.42 
∆௨ൌ 0.1 &𝛿𝑞ଵ ൌ 0.30, 𝛿𝑞ଷ ൌ 0.20,𝛿𝑞ଶ ൌ െ040 
∆௞ൌ 0.2 &𝛿𝑞ଵ ൌ െ0.16, 𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.16, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.52 
∆௞ൌ 0.1 &𝛿𝑞ଵ ൌ 0.40, 𝛿𝑞ଷ ൌ 0.40,𝛿𝑞ଶ ൌ െ0.9 
∆௞ൌ 0.32 &𝛿𝑞ଵ ൌ െ0.15, 𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.15, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.62 
∆௬ൌ 0.13 &𝛿𝑞ଵ ൌ 𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.23, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.59 
∆௬ൌ 0.22 &𝛿𝑞ଵ ൌ െ0.08, 𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.06, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.36 
∆௬ൌ 0.2 &𝛿𝑞ଵ ൌ 0.12, 𝛿𝑞ଷ ൌ 0.03, 𝛿𝑞ଶ ൌ െ0.35 

 
 
 
 

𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
Anion 

 

𝜸 ൌ 4.6644௔ 
𝜸 ൌ 4.6630௔ 
𝜸 ൌ 4.6651௔ 
𝜸 ൌ 4.6649௔ 

 

 

 

1.28,   88.21°,0.232 
1.35,  -3.39°,0.228 
1.23,   2.79°,0.232 
1.41, 89.59°,0.242 

 

∆௭ൌ െ0.6𝛿𝑞ଵ ൌ 𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.60, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.6 
∆௭ൌ െ0.8&𝛿𝑞ଵ ൌ െ0.60,𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.6, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.4 
∆௭ൌ െ0.8 &𝛿𝑞ଵ ൌ െ0.81, 𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.69,𝛿𝑞ଶ ൌ 0.7 
∆௭ൌ െ0.7 &𝛿𝑞ଵ ൌ െ0.71, 𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.39,𝛿𝑞ଶ ൌ 0.4 
∆௫ൌ െ0.8 &𝛿𝑞ଵ ൌ 𝛿𝑞ଷ ൌ െ1.0, 𝛿𝑞ଶ ൌ 1.2 
∆௫ൌ െ0.9 &𝛿𝑞ଵ ൌ െ1.04,𝛿𝑞ଷ ൌ െ1.04, 𝛿𝑞ଶ ൌ 1.18 
∆௫ൌ െ0.9&𝛿𝑞ଵ ൌ െ1.01, 𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.99, 𝛿𝑞ଶ ൌ 1.1 
∆௫ൌ െ0.9 &𝛿𝑞ଵ ൌ െ1.03,𝛿𝑞ଷ ൌ െ1.06, 𝛿𝑞ଶ ൌ 1.19 
∆௫ൌ െ0.8 &𝛿𝑞ଵ ൌ െ0.79,𝛿𝑞ଷ ൌ െ0.86, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.85 

 

 

 

𝑋 ෩ଵ𝛴௚ା 
Cation 

 

   

∆௫ൌ ൅0.9 &𝛿𝑞ଵ ൌ 0.30, 𝛿𝑞ଷ ൌ 0.29, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.31 
∆௫ൌ ൅0.9 &𝛿𝑞ଵ ൌ 0.32, 𝛿𝑞ଷ ൌ 0.38, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.2 
∆௫ൌ ൅0.8 &𝛿𝑞ଵ ൌ 0.20, 𝛿𝑞ଷ ൌ 0.4, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.2 
∆௫ൌ ൅0.9 &𝛿𝑞ଵ ൌ 0.20, 𝛿𝑞ଷ ൌ 0.55, 𝛿𝑞ଶ ൌ 0.15 

 

a QCISD/EPR‐III; u m062x/6‐31g*k; b3p86/6‐31g*; y hf/epr‐iixhf/6‐31g*; z m062x/epr‐ii. 


