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Представлена модифицированная металлами модель устойчивой гетеромолекулы на основе гибрида

даймондена и графена, содержащей атомы водорода, добавленные для стабилизации s p3-связей. Атомы

водорода заменялись атомами карбидообразующих металлов (Fe, Co, Ni). После замены атомов водорода

на атомы металлов (Fe, Co, Ni) в исследуемой гетеромолекуле и оптимизации ее геометрии оказалось, что

полученная структура устойчива. Это позволяет сделать вывод о перспективности использования металлов

для синтеза даймондена и алмаза.

Ключевые слова: даймонден, графен, аморфный углерод, гетеромолекулы.

DOI: 10.21883/PJTF.2019.24.48800.17602

С целью поиска материалов, перспективных для при-

менения в качестве поглотителей электромагнитного

излучения радиочастотного диапазона, в работе приво-

дятся принципы конструирования гибридных нанокла-

стеров на основе атомов металлов, способных погло-

щать такое излучение за счет наличия у них свободных

электронов и подходящего формфактора. Известно, что

аллотропные модификации углерода могут существовать

в виде частиц, инкапсулированных в матрицу аморфного

углерода и родственных ему соединений, таких как

аморфный
”
алмазоподобный“ углерод. В работах [1,2]

авторы с помощью метода просвечивающей электронной

микроскопии наблюдали нанокластеры алмаза, инкапсу-

лированные в матрицу аморфного углерода, а в рабо-

те [3] — фрагменты графена. Также в работах [4,5] была

экспериментально обнаружена возможность образова-

ния углеродных колец, подобных ароматическим струк-

турам, стабилизированных атомами щелочно-земельных

металлов. С помощью математического моделирования

недавно нами показано [6], что гибридная молекула,

содержащая атомы углерода со смешанной гибридиза-

цией и представляющая собой фрагмент даймондена

(единичной плоскости алмаза), окруженный фрагментом

графена, является устойчивой при добавлении к ней

водорода для стабилизации s p3-связей. Это указывает

на роль водорода в формировании алмазной составляю-

щей таких молекулярных структур. Количество атомов

углерода и водорода в исследованной молекулярной

структуре определялось нами исходя из анализа ИК-

спектра эмиссии астрофизического объекта Elias 1.

В настоящей работе мы заменяем атомы водорода на

атомы таких карбидообразующих металлов, как железо,

никель и кобальт, и оптимизируем геометрию молеку-

лярным редактором Avogadro [7] и с помощью метода

Хартри−Фока, имплементированного в программный

пакет Gaussian 09 [8].

В качестве основы мы взяли гетеромолекулу, со-

стоящую из 16 атомов углерода с s p3-гибридизацией,
связанных с водородом, и 64 атомов углеро-

да с s p2-гибридизацией. Размер гетероструктуры

1.7× 1.8 nm. Предварительная оптимизация была вы-

полнена методом Universal Force Field [9], реализован-
ным в программе Avogadro. Результат первичной опти-

мизации был подвергнут дополнительной проверке на

предмет устойчивости с помощью метода Хартри−Фока,

реализованного в программе Gaussian 09, что подтвер-

дило стабильность гетероструктуры. Наличие атомов

водорода предотвращает переход фрагмента даймондена

в конфигурацию графена, плоскую форму.

Интересно проверить, будут ли атомы металлов (Co,
Fe, Ni), помещенные на место водорода, выполнять

стабилизирующую функцию. После замены водорода

металлами кластеры были оптимизированы таким же об-

разом, как и кластер из работы [6] (сначала в программе

Avogadro, затем в программе Gaussian 09).

В результате оптимизации кластера с кобальтом

(см. рисунок,а) конфигурация молекулы практически не

изменилась: фрагмент графена сохранял плоскую форму,

а даймонден — искривленную.

После оптимизации кластера с железом (см. рису-

нок, b) даймонден также сохранил искривленную конфи-

гурацию, однако фрагмент графена начал искривляться.

Как и в случае с железом, в кластере с атомами

никеля (см. рисунок, c) после оптимизации даймонден

сохранил искривленную конфигурацию, а фрагмент гра-

фена начал искривляться.

Нами построены модели гетероструктуры на осно-

ве гибрида даймондена и графена, выполнен анализ

устойчивости геометрии после замены атомов водорода
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Внешний вид гибридной молекулы с добавлением атомов кобальта (а), железа (b) и никеля (с). Атомы металлов находятся по обе

стороны от фрагмента углерода и соединены отрезками прямых.

на атомы металлов (Fe, Co, Ni). Менее всего изме-

нился по сравнению с исходной атомной конфигура-

цией фрагмент, модифицированный атомами кобальта

(минимальные изменения формы). При модификации

атомами железа и никеля фрагмент начал искривляться,

что при других начальных условиях могло бы при-

вести к полному сворачиванию структуры в сфероид

или спироид, т. е. к инкапсуляции атомов металлов

углеродом. С точки зрения применения полученного

результата для синтеза алмаза атомы кобальта могли бы

оказаться перспективными. В пользу этого заключения

свидетельствуют данные работы [10], в которой авторы

использовали буферный слой кобальта для улучшения

нуклеации алмаза на кремниевой подложке в процессе

химического осаждения алмаза из газовой фазы.
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