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Приведены результаты первопринципных расчетов методом B3LYP−GGA структуры и свойств тринадцати

углеродных алмазоподобных фаз, атомы в которых находятся в эквивалентных кристаллографических

позициях. Девять из этих фаз получены в результате сшивки или совмещения нанотрубок, другие четыре

фазы сформированы из трехмерных графитов. Впервые исследованы две новые спиральные фазы —

SA3 и SA4, предшественниками которых являются 3D-графиты. Для всех фаз определены структурные

характеристики, энергии сублимации, плотности электронных состояний и объемные модули. Также были

рассчитаны порошковые рентгенограммы, необходимые для идентификации новых алмазоподобных фаз в

синтезированных углеродных материалах.

1. Введение

Углеродные алмазоподобные фазы имеют структуру,

сформированную из четырехкоординированных атомов,

находящихся в состоянии sp3-гибридизации. Кристал-

лическая структура и свойства таких фаз существенно

отличаются от структуры и свойств кубического ал-

маза. Несколько алмазоподобных фаз были получены

экспериментально [1–6], а ряд других был исследован

теоретически [7–22]. Значительные успехи в теоретиче-

ском поиске алмазоподобных фаз были достигнуты при

использовании модельной схемы получения структур

4-координированных углеродных соединений [12,23,24].
Согласно общей схеме получения углеродных фаз и на-

ноструктур [23,24], алмазоподобные фазы, относящиеся

к структурной группе [3Dc , 4], могут быть получены

сшивкой или совмещением структурных предшествен-

ников из групп [0Dc , 3], [1Dc , 3], [2Dc , 3] и [3Dc , 3].
Детальное исследование структуры и свойств алмазопо-

добных фаз, которые могут быть получены из графено-

вых слоев [2Dc , 3], было выполнено в работах [25,26].
В настоящей статье приведены результаты модельно-

го исследования алмазоподобных фаз, которые могут

быть получены из однослойных углеродных нанотрубок

(УНТ) [1Dc , 3] и трехмерных графитов [3Dc , 3].

2. Методическая часть

Алмазоподобные фазы, состоящие из 4-координиро-

ванных атомов (в состоянии sp3 гибридизации), могут
быть получены при сшивке или совмещении предше-

ственников, состоящих из 3-координированных атомов

(sp2-гибридизация). В качестве предшественников могут

выступать фуллереноподобные кластеры, однослойные

УНТ, графеновые слои и 3D-графиты [23,24].
Углеродные соединения из 4-координированных

атомов, имеющие трубчатые нанопредшественники

[1Dc , 3] [23,24], называются T -фазами. T -фазы, образую-
щиеся в результате сшивки нанотрубок, обозначаются

как TA-фазы. Обозначение T B используется для

фазы, полученной в результате совмещения УНТ.

В группу алмазоподобных S-фаз входят спиральные

фазы, получаемые из трехмерных графитов структурной

группы [3Dc , 3] [23,24]. Структуры всех спиральных фаз,

обозначаемых как SA-фазы, сформированы при сшивке

3D-графитов, в результате которой исходные 3-коорди-

нированные атомы переходят в 4-координированнное

состояние.

Рис. 1. Трехмерные графиты — предшественники алмазопо-

добных S-фаз: a — углерод K4; b — C131; c — H-6 углерод;

d — 123-I.
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Таблица 1. Структурные характеристики теоретически исследованных 3D-графитов

Название
Пространственная Кольцевой Работа, в которой

группа параметр исследована фаза

bct-4 I41/amd 103 [27–32]

C131 P6222 (P6422) 83 [33,34]

C141(K4) I4132 103 [30,31,33–36]
C24(bct-8) I41/amd 82101 [33,37]

C23 (R6) R3̄m 83 [33–34,37]

H-6 P6222 (P6422) 103 [29–31,34,38]

6.82P Im3̄m 6182 [29,36,39]
6.82D Pn3̄m 6182 [28,31,36,39]

6.82G Ia3̄d 6182 [36,39]

6(3)−06(122-I) P6222 (P6422) 123 [38]

sp2-алмаз Fd3̄m 6192 [31,36]

206-48e Ia3̄ 61102 [36]
6(3)1−10(rh6) R3̄m 61102 [32,34]

Рис. 2. Модельное получение структуры фазы TA2 в результате сшивки углеродных нанотрубок (3,3): a — жгут нанотрубок (3,3);
b — геометрическая оптимизация сшитых нанотрубок; c — итоговая структура алмазоподобной фазы TA2.

Рис. 3. Получение структуры фазы SA1 из 3D-графита C131 (проекция изображения на плоскость [001]): a — изначальный

трехмерный графит C131; b — внутренняя сшивка 3D-графита; c — оптимизация структуры сшитого 3D-графита; d — искомая

фаза SA1.
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В настоящей работе исследовались только алмазопо-

добные фазы из атомов, находящихся в кристаллографи-

чески эквивалентных позициях. Такие фазы могут быть

получены из структурных предшественников, позиции

атомов в которых также эквивалентны.

Для построения структур T -фаз были использованы

углеродные нанотрубки, сумма индексов которых не

превышает 6. Данное ограничение следует из предель-

ного числа ребер нанотрубок, которые при сшивке

или совмещении могут образовать правильные трехко-

ординированные графы структурной группы [2Dc , 3] в

проекции на плоскость [001].

Трехмерные графиты, необходимые для получения

алмазоподобных фаз, также должны состоять из трех-

координированных атомов, находящихся в кристалло-

графически эквивалентных позициях. К настоящему

времени в ряде работ [27–39] детально исследованы

тринадцать таких sp2 фаз (табл. 1). В настоящей ра-

боте алмазоподобные фазы были построены на основе

следующих четырех 3D-графитов: K4 (рис. 1, a), C131
(рис. 1, b), H-6 (рис. 1, c) и 123-I (краткое обозначение

фазы 6(3)1-06) (рис. 1, d).

Первоначальные структуры алмазоподобных TA-фаз
получали из жгутов нанотрубок (рис. 2, a). Трехкоор-
динированные атомы в соседних нанотрубках сшивали

между собой одной дополнительной связью (рис. 2, b).
Также по одной дополнительной связи добавля-

ли каждому трехкоординированному атому исходной

3D-графитовой фазы (рис. 3, a) при сшивке (рис. 3, b).
T B -фаза была получена в результате совмещения стенок

соседних УНТ в жгутах, с заменой каждой пары совме-

стившихся атомов на один углеродный атом. В результа-

те таких модельных операций были получены первичные

структуры алмазоподобных фаз (рис. 2, b, 3, b).

На следующем этапе исходные структуры подверга-

ли геометрической оптимизации методом молекулярной

механики MM2 [40,41]. В процессе геометрической

оптимизации были найдены такие пространственные

расположения атомов для каждой из фаз, которые со-

ответствуют минимуму полной энергии (рис. 2, c, 3, d).
На рис. 2 и 3 приведены примеры последовательной

трансформации структуры согласно описанному выше

порядку операций при получении алмазоподобных фаз

из жгута нанотрубок и 3D-графита соответственно.

Дальнейшая геометрическая оптимизация структур и

расчет энергетических характеристик и электронных

свойств углеродных алмазоподобных фаз были выполне-

ны в результате первопринципных расчетов программ-

ным пакетом Quantum ESPRESSO [42] методом теории

функционала плотности (ТФП) [43] в обобщенном гра-

диентном приближении (GGA) [44]. Гибридный функ-

ционал обменно-корреляционной энергии B3LYP [45]
был использован при расчетах. Влияние ионных остовов

учитывалось через сохраняющие норму псевдопотенци-

алы. Для вычисления энергий сублимации и плотностей

электронных состояний использовался базисный набор

плоских волн с энергией отсечки 60Ry и сетки из

k-точек 12 × 12× 12 в зонах Бриллюэна.

Объемные модули алмазоподобных фаз были найдены

по методике, которая была предложена и описана в

работе [46]. Абсолютные значения атомарных объемов

и полных энергий, необходимые для определения объ-

емных модулей, были рассчитаны методом B3LYP-GGA.

Вычисленный в настоящей работе объемный модуль

(B0 = 445.1GPa) кубического алмаза очень хорошо со-

гласуется с экспериментально установленными величи-

нами (442GPa [47] и 446GPa [48]).
Для расчета порошковых рентгенограмм по стандарт-

ной методике [49] были использованы структурные па-

раметры алмазоподобных фаз, найденные методом ТФП.

3. Результаты

Теоретический анализ и модельные расчеты, выпол-

ненные в настоящей работе, показали возможность су-

ществования десяти алмазоподобных T -фаз и четырех

S-фаз. Кристаллические структуры этих фаз приведены

на рис. 4. Фазы TA1−TA8 получаются в результате

сшивки креслообразных или зигзагообразных однослой-

ных УНТ, только TB может быть получена в процес-

се совмещения нанотрубок. Структуры алмазоподобных

S-фаз формируются только в результате внутренней

сшивки 3D-графитов. Ряд T -фаз (TA1, TA2, TA5, TA7,
TA8, TB), описанных в настоящей работе, исследовался

ранее теоретически другими авторами [7–9,13,15]. Из

SA-фаз только SA1 и SA2 исследовались ранее [11,14],
а фазы SA3 и SA4 изучены в настоящей работе впервые.

Стоит отметить, что каждая из четырех S-фаз имеет две

энантиоморфные разновидности (хиральные изомеры)
(табл. 1).
В табл. 2 приведены расчетные значения длин

межатомных связей и углов между связями для ал-

мазоподобных T - и S-фаз. Значения длин ковалент-

ных связей изменяются в пределах от 1.4830�A(TA8)
до 1.7206�A(SA4). Все длины межатомных связей у каж-

дого атома равны только в структуре фазы SA2, в трех

фазах (T B , SA1, SA3) наблюдается по две различные

длины связей, в четырех фазах (TA1−TA3, TA6) имеется
три различные связи, и в пяти фазах (TA4, TA5, TA7,
TA8 и SA4) длины четырех связей различны. Значения

углов между связями в T - и S-фазах принадлежат

интервалу от 60.00◦ (T B) до 142.21◦ (TA4). Структуры
фаз T B, SA1 и SA2 характеризуются наличием трех

различных углов βi j , четыре неэквивалентных угла на-

блюдается в фазах TA1−TA3, TA6 и SA3; пять углов —

в фазах TA4 и TA5; шесть углов — в фазах TA7, TA8 и

SA4 (табл. 2).
Наряду с длинами связей и углами между ними были

определены пространственные группы, параметры эле-

ментарных ячеек и число атомов (Z) в них, кольцевые

(Rng) и деформационные (De f и Str) параметры алма-

зоподобных фаз. В результате определения ячеек Браве
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Таблица 2. Длины ковалентных связей (Li ,�A) и углы между этими связями (βi j ,
◦) в кристаллических структурах углеродных

алмазоподобных фаз

Фаза L1 L2 L3 L4 β12 β13 β14 β23 β24 β34

TA1 1.5250 1.5595 1.5595 1.6026 114.12 114.12 135.00 109.40 90.00 90.00

TA2 1.5057 1.5537 1.5537 1.6275 119.03 119.03 120.00 111.85 90.00 90.00

TA3 1.5854 1.5352 1.5657 1.5657 90.00 112.17 112.17 130.91 130.91 81.81

TA4 1.5116 1.5722 1.5969 1.5909 114.14 105.21 142.21 112.78 90.00 90.00

TA5 1.5200 1.5781 1.5781 1.6000 114.40 115.23 130.09 113.45 90.00 90.00

TA6 1.5061 1.5646 1.5868 1.5868 111.12 119.77 119.77 110.00 110.00 83.28

TA7 1.5111 1.5622 1.5679 1.6204 111.22 129.08 108.46 110.41 109.72 83.24

TA8 1.4830 1.5840 1.5587 1.6879 109.85 120.92 96.89 118.76 116.57 90.00

T B 1.5094 1.5094 1.5416 1.5416 114.93 117.76 117.76 117.76 117.76 60.00

SA1 1.5496 1.5496 1.5684 1.5684 124.52 105.29 105.29 105.29 105.29 106.37

SA2 1.6148 1.6148 1.6148 1.6148 90.69 132.12 108.50 108.50 132.12 90.69

SA3 1.5661 1.5661 1.6098 1.6098 104.58 95.32 119.90 119.90 95.32 122.20

SA4 1.5757 1.5934 1.4840 1.7206 134.43 102.35 100.96 94.22 85.78 104.44

Таблица 3. Структурные характеристики алмазоподобных

фаз: пространственные группы, параметры элементарных ячеек

a и c, число атомов в элементарной ячейке Z, кольцевой

параметр Rng, параметр деформации De f и параметр напря-

жения Str

Фаза Пр. группа a ,�A c,�A Z, at. Rng De f , ◦ Str,�A

TA1 I4/mmm 6.591 2.574 16 426381 73.83 0.081

TA2 P63/mmc 6.147 2.543 12 4264 70.96 0.130

TA3 P42/mmc 3.586 4.353 8 426282 95.40 0.066

TA4 P63/mmc 6.987 4.381 24 426381 83.92 0.133

TA5 I4/mcm 7.079 4.412 32 426381 74.23 0.121

TA6 I4/mcm 4.969 4.215 16 4165 49.50 0.117

TA7 P6/mcc 6.888 4.218 24 4165 49.79 0.124

TA8 R3̄m 10.582 2.511 36 4165 60.27 0.232

T B P63/mmc 4.489 2.545 6 3165 88.09 0.129

SA1 P6122(P6522) 3.584 3.397 6 5581 34.87 0.038

SA2 P62(P6422) 2.621 2.830 3 6482 84.80 0.228

SA3 P61(P6522) 4.070 2.478 6 6581 66.80 0.121

SA4 P41(P4122) 4.685 2.545 8 4263101 84.56 0.290

и точечных групп кристаллических решеток алмазопо-

добных T - и S-фаз было установлено, что элементарные

ячейки этих фаз относятся только к гексагональной

(TA2, TA4, TA7, T B , SA1−SA3), тетрагональной (TA1,
TA3, TA5, TA6, SA4) и тригональной (TA8) сингониям

(табл. 3).
Анализ кольцевых параметров Rng алмазоподобных

фаз показал, что кольца из шести звеньев встречаются в

девяти T - и трех S-фазах, четырехчленные кольца содер-

жатся в восьми T -фазах и фазе SA4, кольца из восьми

звеньев находятся в структурах четырех T - и двух S-фаз,
трех-, пяти- и десятичленные кольца соответственно

встречаются только в T B , SA1 и SA4 (табл. 3). Парамет-

ры De f и Str характеризуют напряжение структуры ал-

Таблица 4. Величины рассчитанных характеристик алмазопо-

добных T - и S-фаз: плотность ρ, разностная полная энергия

относительно кубического алмаза 1Ediam, энергия сублимации

Esub, ширина запрещенной зоны 1, объемный модуль B0

(a — численные значения свойств из работы [26])

Фаза ρ, g/cm3
1Ediam, Esub ,

1, eV B0, GPaeV/atom eV/atom

LA1 3.428a 0.00 7.86a 5.44a 445.1

TA1 2.886 0.53 7.32 1.31 356.6

TA2 2.842 0.46 7.40 3.28 343.9

TA3 2.851 0.68 7.18 2.48 337.7

TA4 2.585 0.69 7.16 4.62 306.2

TA5 2.887 0.49 7.37 3.59 336.5

TA6 3.067 0.35 7.51 4.16 372.7

TA7 2.762 0.47 7.38 3.80 319.5

TA8 2.949 0.58 7.27 3.10 353.9

T B 2.694 0.36 7.49 2.63 348.7

SA1 3.167 0.12 7.73 4.88 392.2

SA2 3.554 1.17 6.69 2.59 438.5

SA3 3.367 0.72 7.14 3.16 425.9

SA4 3.298 1.12 6.74 2.57 341.3

мазоподобной фазы относительно структуры кубическо-

го алмаза (LA1), как наиболее устойчивой полиморфной

разновидности углерода из 4-координированных атомов.

Для любой алмазоподобной фазы параметры De f и

Str принимают бо́льшие нуля значения, причем для T -
и S-фаз De f изменяется от 34.87◦ (SA1) до 95.40◦

(TA3), тогда как Str — от 0.038�A(SA1) до 0.290�A(SA4)
(табл. 3).
Расчетные плотности алмазоподобных фаз приведены

в табл. 4. Минимальную плотность имеет фаза TA4
(меньше плотности алмаза ρLA1 на 24.6%), максималь-
ная плотность соответствует SA2 (превосходит ρLA1

на 3.7%). Также в табл. 4 представлены разностные

полные энергии относительно энергии кубического ал-
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Рис. 4. Структуры алмазоподобных T - и S-фаз, геометрически оптимизированные методом B3LYP-GGA: (a) TA1; (b) TA2; (c)
TA3; (d) TA4; (e) TA5; (f) TA6; (g) TA7; (h) TA8; (i) T B ; (j) SA1; (k) SA2; (l) SA3; (m) SA4.

маза 1Ediam и энергии сублимации (Esub) T- и L-фаз.

Значения полных энергий всех алмазоподобных фаз пре-

восходят значение Etotal LA1 на величину, находящуюся

в диапазоне от 0.12 (SA1) до 1.17 eV/atom (SA2).
Значения ширин запрещенных зон (табл. 4) для T - и

S-фаз были определены из расчетных плотностей элек-

тронных состояний, изображенных на рис. 5. Установле-

но, что ширина запрещенной зоны для алмазоподобных

фаз меньше ширины запрещенной зоны в кубическом

алмазе на величину 0.56−4.13 eV. Объемные модули

углеродных алмазоподобных фаз, рассчитанные методом

ТФП, также приведены в табл. 4. Значения объемных

модулей T - и S-фаз меньше значения алмазного модуля

на величину, находящуюся в диапазоне от 1.5% (SA2)
до 31% (TA4).
Для возможности экспериментальной идентификации

новых полиморфов алмаза рассчитаны их порошковые

рентгенограммы (рис. 6). Сопоставление с эксперимен-

тальными рентгенограммами гексагонального графита,

кубического алмаза и лонсдейлита (обозначенного в

работе [26] как LA2) показало, что первый и вто-

рой дифракционные максимумы фазы SA3 располага-

ются близко к главному максимуму кубического ал-

маза (2θ111 = 43.91◦ [50]), второму 100%-максимуму

13 Физика твердого тела, 2015, том 57, вып. 6
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Рис. 5. Плотности электронных состояний углеродных алмазоподобных фаз (энергия электронов вершины валентной зоны

принята за ноль по шкале энергии).
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Рис. 5 (продолжение).

Рис. 6. Порошковые штрих-рентгенограммы алмазоподобных фаз, получаемых из нанотрубок и 3D-графитов.

13∗ Физика твердого тела, 2015, том 57, вып. 6
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Рис. 6 (продолжение).

лонсдейлита (2θ002 = 43.9◦ [5]), и 6%-максимуму 2H
графита (2θ101 = 44.39◦ [51]). Для SA4 100%-пик близок

к самому интенсивному пику гексагонального графита

(2θ002 = 26.38◦ [51]). Для остальных фаз по сравнению

с алмазом, лонсдейлитом и 2H графитом либо угло-

вое расхождение (12θ) в положениях пиков превыша-

ет 0.8◦, либо происходит перекрытие пиков с экспе-

риментальными максимумами, интенсивность которых

меньше 24%.

4. Заключение

В настоящей работе были теоретически исследованы

структуры и свойства углеродных алмазоподобных T - и
S-фаз. Девять T -фаз могут быть получены в процессе

сшивки или совмещения УНТ. Структуры четырех S-фаз
получаются в результате внутренней сшивки трехмер-

ных графитов. Впервые исследованы две новые поли-

морфные разновидности алмаза — спиральные фазы

SA3 и SA4. Для всех фаз были рассчитаны различные

структурные характеристики, энергии сублимации, объ-

емные модули, порошковые штрих-рентгенограммы и

плотности электронных состояний.

Наиболее устойчивыми из алмазоподобных T - и S-фаз
должны быть фазы SA1 и TA6, поскольку значения

их сублимационных энергий меньше Esub кубическо-

го алмаза не более чем на 4.4%. Остальные фазы

имеют сублимационные энергии, значения которых на

4.7−14.9% ниже Esub алмаза. Однако фазы TA1−TA5,
TA7, TA8, T B и SA3 также могут быть стабильными при

нормальных условиях, так как одна из алмазоподобных

фаз — LA4 (C8), имеющая энергию сублимации на 9.5%

меньше [26], чем у кубического алмаза, синтезирована и

устойчиво существует при нормальных условиях [4].

На вероятную термодинамическую устойчивость ал-

мазоподобных фаз, изученных в настоящей работе, ука-

зывает наличие в них структурных звеньев, имеющихся

в экспериментально полученных углеводородах. Так,

например, четырехчленные кольца с общими сторонами,

являющиеся структурными звеньями фаз TA1, TA2, TA4
и TA5, содержатся в ладдеранах [52], призмане [53],

кубане [54], пентапризмане [55] и пентациклическом

пропеллене [56]. В фазах TA3 и TA6−TA8 присутствуют

углеродные каркасы полимеризованных циклобутановых

колец C4H8 [57], тогда как в T B содержатся углеродные

остовы циклопропана C3H6 [58]. Структурным элемен-

том фазы TA8 может выступить тетраэстеран [59,60]

или двойной тетраэстеран [60]. В структуре спиральной

фазы SA1 имеются звенья в виде половины углеродного

каркаса додекаэдрана C20H20 [61]. Все из рассмотрен-

ных насыщенных углеводородных молекул устойчивы

при нормальных условиях, что предполагает устойчивое

существование алмазоподобных фаз на их основе.
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Рис. 7. Ненасыщенные углеводороды: a — димерный цикло-

октатетраен; b — дидегидробифенилен.

Еще одним свидетельством устойчивости алмазопо-

добных фаз может быть наличие уже синтезирован-

ных sp2 наноструктур-предшественников, из которых

эти фазы модельно получаются в результате сшив-

ки. К таким предшественникам, устойчиво существую-

щим при нормальных условиях, относятся графеновые

слои [62,63] и однослойные УНТ малых диаметров:

(2,2) [64], (3,3) [65], (4,0) [66], (6,0) [67]. При полиме-

ризации таких предшественников возможно эксперимен-

тально получить следующие фазы: TA6, TA7 и TA8 (из
графеновых слоев); TA1 (из нанотрубок (2,2)); TA2 и

TA8 (из УНТ (3,3)); TA5 и TA6 (из УНТ (4,0)); TA7 (из
нанотрубок (6,0)).

Проведенный анализ возможных путей синтеза алма-

зоподобных фаз из различных предшественников пока-

зал, что наиболее вероятный способ экспериментального

получения большинства T -фаз — сильное сжатие жгутов

однослойных или двухслойных УНТ в направлениях,

перпендикулярных осям нанотрубок. Для необратимо-

го образования ковалентных σ -связей между стенками

нанотрубок при низкой или комнатной температуре

давление должно превышать 24GPa [1,68,69], так как

при более низких давлениях можно наблюдать толь-

ко появление огранки у стенок нанотрубок [70]. Как

показали теоретические расчеты [71–75], увеличение

кривизны поверхности УНТ приводит к уменьшению

величины давления, необходимого для полимеризации

стенок. Поэтому для синтеза новых алмазоподобных фаз

предпочтительнее использовать нанотрубки с минималь-

ными диаметрами (т. е. с минимальными индексами хи-

ральности). Кроме того, алмазоподобные фазы, видимо,

могут быть получены при сильном сжатии фрагментов

УНТ, теоретически исследованных в работах [76,77].

Еще один способ воздействия, при котором возможно

образование ковалентных связей между стенками нано-

трубок, — это электронная бомбардировка исходного

жгута УНТ [78]. Облучать жгуты нанотрубок для того,

чтобы образовались ковалентные связи, также можно

пучками ионов, но в этом случае наряду с образованием

связей происходит деструкция исходных УНТ [79].

Фазы TA6, TA7 и TA8, вероятно, могут быть получены
в результате сжатия кристаллов графита в области

давлений P > 18GPa, при которых наблюдаются гибрид-

ные углеродные соединения, прозрачные в оптическом

диапазоне [80–83].
Кроме УНТ или графеновых слоев, алмазоподобные

фазы могут быть получены из углеводородных молекул.

Исходные молекулы должны иметь углеродный каркас,

подобный структурным звеньям алмазоподобных фаз.

Полимеризацией таких молекул можно добиться полу-

чения нанокристаллитов со структурой новых фаз. Так,

например, алмазоподобные фазы TA1, TA3, TA5 и TA6
могут быть получены при полимеризации димерного

циклооктатетраена (рис. 7, a), тогда как TA2, TA4, TA7,
TA8 и TB — в результате полимеризации дидегидро-

бифениленов (рис. 7, b). Этим методом, по-видимому,

невозможно получить кристаллы макроскопических раз-

меров, так как с увеличением размеров нанокристаллита

новой фазы число этапов в процедуре синтеза быстро

возрастает, как, например, в случае синтеза фрагментов

слоев графина [84,85].
Углеродные материалы на основе большинства T - и

S-фаз должны быть диэлектриками, поскольку рассчи-

танные методом B3LYP−GGA значения ширины запре-

щенной зоны фаз превосходят 2.4 eV. Только фаза TA1
является полупроводником с шириной запрещенной зо-

ны 1.31 eV, сопоставимой с соответствующей величиной

для кремния. Все алмазоподобные фазы, исследованные

в настоящей работе, должны обладать высокими проч-

ностными характеристиками, поэтому в перспективе их

можно будет использовать для создания абразивных и

конструкционных материалов. Рассчитанные порошко-

вые рентгенограммы можно применять для идентифи-

кации T - и S-фаз при синтезе новых углеродных ма-

териалов. Теоретические рентгенограммы девяти T -фаз,
SA1 и SA2 достаточно сильно отличаются от рентге-

нограмм 2H графита, кубического алмаза, поэтому их

идентификация не должна вызвать затруднений, тогда

как новые фазы SA3 и SA4 можно будет идентифициро-

вать только по вторичным дифракционным максимумам.
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