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Привлекательность свойств аллотропных форм углерода мотивирует исследовате-

лей на поиск его новых стабильных соединений. В данной работе предложена модель промежу-

точной углеродной фазы между алмазом и графитом, неоднократно наблюдаемой в экспери-

менте. Например, ранее было показано, что электронное облучение графита может привести 

к образованию метастабильной углеродной структуры, имеющей проводимость вдоль направ-

ления (0001), что позволяет сделать вывод о формировании связей между слоями графита, ко-

торые обеспечивают перенос электронов. Измеренное межплоскостное расстояние в проме-

жуточной углеродной фазе ~2,6 Å предполагает возможное внедрение атомов между углерод-

ными слоями, поскольку расстояние намного больше, чем межплоскостное расстояние в хими-

чески связанных слоях (алмаз), но значительно меньше, чем в слоях, связанных ван-дер-ваальсо-

вым взаимодействием (графит). Такая структура может быть реализована за счет внедрения 

атомов между слоями графита. Тем не менее, теоретические расчеты показали, что соедине-

ние графитовых листов с упаковкой АB является энергетически невыгодным, структура рассо-

единялась на слои графита с интеркалированными атомами углерода. Стабилизация струк-

туры может быть достигнута путём перестройки упаковки графита в AA, при этом атомы 

внедрения в ней формируют спиропентановую структуру с sp3-гибридизацией. Модель показала 

большую устойчивость с расстоянием порядка 2,6-2,7 Å в области соединения слоёв в соответ-

ствии с экспериментальными данными. Другим важным свойством изученной модели является 

присутствие в плотности электронных состояний ненулевых состояний на энергии Ферми, 

что предполагает металлическую проводимость, согласующуюся с наблюдаемым падением со-

противления облученных графитовых систем. 
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The fascinating properties of allotropic forms of carbon motivates researchers to search for 

new stable compounds. This paper proposes a model of an intermediate carbon phase between dia-

mond and graphite, which has been observed numerous times in experiments. For example, it was 

shown earlier that electron irradiation of graphite can lead to the formation of a metastable carbon 

structure characterized by conductivity along the direction (0001), which implies the formation of 

bonds between graphite layers that provide electron transfer. The measured interplanar distance in 

the intermediate carbon phase ~2.6 Å suggests the possible introduction of atoms between the carbon 

layers, because the distance is much larger than the interplanar distance in chemically bonded layers 

(diamond), but much smaller than in layers bonded by van der Waals interaction (graphite). This 

structure can be realized by introducing atoms between the graphite layers. Nevertheless, theoretical 

calculations have shown that connection of graphite sheets with AB packing is energetically unfa-

vorable, the structure is transformed into graphite layers with intercalated carbon atoms. Stabiliza-

tion of the structure could be achieved by rearrangement of the graphite packing in AA' with the 

introduction atoms in it forming a sp3-hybridized spiropentane structure. The model showed higher 

stability with distances of about 2.6-2.7 Å in the layer junction region in accordance with the exper-

imental data. Another important property of the studied model is the presence of nonzero states at 

the Fermi energy in the density of electronic states, which suggests metallic conductivity, consistent 

with the observed drop in the resistance of irradiated graphite systems. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Углеродные фазы обладают привлекатель-

ными свойствами, что мотивирует исследователей 

на поиск новых стабильных соединений. Алмаз и 

графит являются наиболее стабильными кристал-

лическими углеродными фазами. Несмотря на мно-

гочисленные теоретические предсказания других 

стабильных кристаллических соединений углерода 

[1-6], в экспериментах были синтезированы только 

нерегулярные структуры [7-10]. Тем не менее, не-

которые экспериментальные данные предполагают 

возможное существование промежуточной угле-

родной фазы между алмазом и графитом. Напри-

мер, электронное облучение графита может приве-

сти к образованию метастабильной углеродной 

структуры, имеющей проводимость вдоль направ-

ления (0001), что предполагает формирование свя-

зей между слоями графита, обеспечивающими пе-

ренос электронов [11]. Промежуточную углерод-

ную фазу также можно получить из алмаза. Воз-

действие напряжения сдвига 55 ГПа (предел теку-

чести алмаза) приводит к трансформации алмаза в 

промежуточную углеродную фазу, состоящую из 

слоев графена, соединенных sp3-связями [12]. 

Измеренное межплоскостное расстояние в 
промежуточной углеродной фазе ~2,6 Å [13]. Эта 

структурная особенность предполагает возможное 
внедрение атомов между углеродными слоями, по-

скольку расстояние намного больше, чем межплос-

костное расстояние в химически связанных слоях 
(алмаз), но значительно меньше, чем в слоях, свя-
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занных ван-дер-ваальсовым взаимодействием (гра-

фит). Такая структура может быть реализована за 
счет включения междоузельных атомов.  

МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ 

Расчет атомной структуры свойств угле-

родных структур проводился с помощью метода 
теории функционала электронной плотности (DFT) 

в рамках метода присоединенных плоских волн с 
применением периодических граничных условий и 

функционала метода обобщенного градиента 

(GGA) в параметризации Пердью, Бурке и Эрн-
зерхофа [14] с учетом ван-дер-ваальсового взаимо-

действия vdW-DF [15, 16], реализованного в про-
граммном пакете VASP [17-19]. Энергия обрезания 

плоских волн была выбрана равной 400 эВ. Для 
обеспечения достаточной точности при оптимиза-

ции был выбран набор k-точек 6×6×6 в первой зоне 
Бриллюэна. Критерий сходимости для полной 

энергии был выбран равным 10-3 эВ. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Ранее уже были сделаны попытки постро-
ить модель промежуточной фазы. К примеру, в ра-

боте [10], где изучался алмаз, подвергшийся 

нейтронному облучению, была предложена мо-
дель, представляющая собой sp3-гибридизованные 

слои, находящиеся на расстоянии ~2,6 Å. Природа 
связывания таких углеродных слоев не вполне ясна 

и требует дальнейшего развития модели промежу-
точной фазы. В других работах изучалась возмож-

ность соединения двух слоев графита с помощью 
атомов внедрения [20]. Это позволило предполо-

жить возможность соединения всех слоев графита 
подобным образом. 

Однако, теоретические расчеты показали, 
что соединение графитовых листов с упаковкой 

АB является энергетически невыгодным, струк-
тура рассоединялась на слои с межплоскостным 

расстоянием 3,4 Å с интеркалированными атомами 
углерода.  

 

 
Рис. 1. a) промежуточная углеродная фаза с межплоскостным 

расстоянием ~2,6 Å. b) дефект типа спиропентана (выделен 

красным цветом http://journals.isuct.ru/ctj/article/view/3967) 
Fig. 1. a) intermediate carbon phase with an interplanar distance 

of ~ 2.6 Å. b) defect of the spiropentane type (marked in red 
http://journals.isuct.ru/ctj/article/view/3967) 

В случае же упаковки типа AA (которая 
может быть получена путем сдвига слоя графита 

вдоль направления 〈11̅00〉 на 0,71 Å) структура по-
казала большую устойчивость с расстоянием по-
рядка 2,6-2,7 Å в области соединения слоев  
(рис. 1a). Ранее было показано, что хотя в идеаль-
ном графите дефекты внедрения располагаются 
над центром связи, более стабильным состоянием 
является сдвинутая решетка, приводящая к образо-
ванию дефекта со структурой молекулы спиропен-
тана (рис. 1b). [21]. Формирование четырех кова-
лентных связей приводит к понижению энергии на 
~0,06 эВ/атом, что позволяет предполагать воз-
можность образования такой структуры путем 
сдвига графитовых слоев, поскольку трансформа-

ция из АB в AA упаковку требует существенно 
меньшей энергии ~10-3 эВ/атом [22]. Образованное 
ковалентное соединение удерживает углеродные 
слои и не позволяет структуре трансформиро-
ваться в графит. Таким образом, предлагаемые 
структуры могут быть рассмотрены как возмож-
ный кандидат в промежуточную углеродную фазу, 
полученную в эксперименте. 

Другим важным свойством полученной 
структуры фазы является наличие в ней проводи-
мости вдоль направления (0001). В плотности элек-
тронных состояний имеются ненулевые состояния 
на энергии Ферми (рис. 2), что означает металличе-
скую проводимость, согласующуюся с наблюдае-
мым падением сопротивления облученных графи-
товых систем [7].  

 

 
Рис. 2. Плотность электронных состояний модели промежу-

точной углеродной фазы. Энергия Ферми взята за ноль 
Fig. 2. Density of electronic states of the model of the intermedi-

ate carbon phase. Fermi energy taken as zero 

ВЫВОДЫ 

В данной работе представлена модель фазы 
углерода, основанной на соединении графитовых 
слоев дефектами внедрения, имеющими структуру 
молекулы спиропентана. Модель согласуется с име-
ющимися литературными данными и может быть 
рассмотрена в качестве промежуточной фазы угле-
рода, неоднократно полученную в экспериментах.  
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