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АЛМАЗОПОДОБНОЙ ФАЗЫ LA7  

В.А. Грешняков, Е.А. Беленков 

ФГБОУ ВПО «Челябинский государственный университет» 

454001, Челябинск, ул. Братьев Кашириных 129 
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Аннотация: В данной статье методом теории функционала плотности выполнены 

расчеты кристаллической структуры и свойств алмазоподобной фазы LA7 , которая 
может быть получена в результате полимеризации графеновых слоев. 
Ключевые слова: алмаз, полиморфизм, алмазоподобная фаза, моделирование, 

кристаллическая структура, плотность электронных состояний, объемный модуль, 
твердость, рентгенограмма. 

 

Алмазоподобными фазами называют фазы, структура которых 

образована четырехкоординированными атомами. Для углеродных 
алмазоподобных фаз разработана модельная методика формирования их 
структур из нанопредшественников и трехмерных фаз [1]. В результате 

использования этой методики в работах [2-5] была установлена 
возможность существования 36  таких фаз (включая кубический алмаз), 

полученных из графеновых слоев, углеродных нанотрубок, 
фуллереноподобных кластеров и трехмерных графитов. В данной работе 

выполнены детальные теоретические исследования структурообразования, 
электронных и механических свойств алмазоподобной фазы LA7 , 

получаемой в процессе сшивки графеновых слоев.  
Геометрическая оптимизация структуры алмазоподобной фазы LA7  

была выполнена при использовании метода теории функционала 
плотности (DFT) [6]. Расчет энергии сублимации и плотности электронных 

состояний были произведены в обобщенном градиентном приближении 
(GGA) с функционалами обменно-корреляционной энергии B3LYP [7]. 
Влияние ионных остовов учитывалось через сохраняющие норму 

псевдопотенциалы.  
Для вычислений была использована сетка 12 12 12   из k  точек и 

энергия отсечки 60  Ридберг. Модуль объемной упругости алмазоподобной 
фазы был определен по методике из работы [8]. Атомарные объемы и 

полные энергии, необходимые для расчета объемного модуля, были 
вычислены методом GGA-DFT при относительном изменении объема фазы 

до 3% . Твердость фазы рассчитана по эмпирической методике, описанной 
в работе [9]. Порошковая рентгенограмма фазы LA7  рассчитана при 

использовании стандартной методики [10], а также при 1,5405ACu     и 
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значениях параметров элементарной ячейки и координат атомов, которые 

были найдены методом DFT-GGA. 
Кристаллическую структуру фазы LA7  модельно можно получить в 

процессе сшивки графеновых слоев (рис. 1 a). Образовавшуюся в 
результате геометрической оптимизации структуру алмазоподобной фазы 

можно наблюдать на рис. 1 b. Наряду с графеновым слоем у фазы LA7  есть 
еще один слоевой предшественник – структурная разновидность графена 

4-8L  [11]. 

 

 
 

(a) (b) 
Рис. 1. (a) Схема получения алмазоподобной фазы LA7  из графеновых слоев. Атомы 
каждого шестиугольника графенового слоя, выделенные черным цветом, образуют 
сшивки с атомами правого слоя, остальные атомы в каждом шестиугольнике образуют 

сшивки с атомами левого слоя; (b) фрагмент геометрически оптимизированной 

структуры фазы LA7 . 
 

Расчеты показали, что в структуре фазы LA7  все атомы находятся в 
кристаллографически эквивалентных позициях. Кристаллическая решетка 
фазы характеризуется длинами четырех межатомных ковалентных связей, 

образуемых каждым атомом: 1 2 3 4L ,L ,L ,L  (см. Таблицу 1). Также имеется 

еще одна структурная характеристика – шесть углов между углерод-

углеродными связями: 12 13 14 23 24 34, , , , ,      , численные значения которых 

приведены в Таблице 2. Независимыми структурными параметрами фазы 
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LA7  являются длины связей 
1 2 3 4L ,L ,L ,L  и углы 

12 13,  . Остальные углы 

между связями можно рассчитать по предложенным формулам: 

        
1 2

2 2

14 1 12 3 23 1cos sin 2 sinL a L L      , 

    312123 coscos LL   , 

23424   . 

Решетка Браве алмазоподобной фазы LA7  базоцентрированная 

орторомбическая, причем длины векторов трансляций элементарной 
ячейки могут быть вычислены через независимые параметры по 

следующим формулам: 

       

 233

133123
22

3
2

121

sin

cos21sincos





L

LLLL
a


 , 

  1414 cos2 LLb  , 

  2332 cos2 LLc  . 

Вычисленные методом DFT-GGA значения параметров 

элементарной ячейки составляют 4,995A, 4,869A, 4,442Aa b c   . 

Элементарная ячейка фазы LA7  содержит 16  атомов, и состояния всех 

атомов характеризуются кольцевым параметром 2 3 14 6 8Rng  . 
 

Таблица 1. Длины межатомных связей в структуре алмазоподобной фазы LA7 . 

1L ,A  2L ,A  3L ,A  4L ,A  

1,5029 1,5741 1,5656 1,6016 

 

Таблица 2. Углы между связями в структуре алмазоподобной фазы LA7 . 

12 ,  13 ,  14 ,  23 ,  24 ,  34 ,  

115,49 118,15 123,59 114,40 90,00 90,00 

 

В результате теоретических расчетов, выполненных в данной работе, 

определены следующие свойства фазы LA7 : плотность – 2,954  г/см
3
; 

коэффициент упаковки – 0,295 ; энергия сублимации – 7,39  эВ; модуль 

объемной упругости – 363,9  ГПа; твердость по Нупу – 74  ГПа. Значения 

перечисленных свойств новой фазы меньше значений соответствующих 

свойств кубического алмаза [12, 13]. 
Расчетная плотность электронных состояний (DOS) в зоне 

Бриллюэна углеродной алмазоподобной фазы LA7  представлена на рис. 2. 

Значения ширины запрещенной зоны фазы LA7  составляет 4,05  эВ, 

поэтому данная фаза является широкозонным полупроводником. 

Теоретическая порошковая рентгенограмма поликристаллического 
материала со структурой фазы LA7  (см. рис. 3) была рассчитана по 
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структурным параметрам, которые были найдены в результате расчетов 

методом DFT-GGA. Рентгенограмма фазы LA7  существенно отличается от 
рентгенограмм кубического алмаза, гексагонального графита и других 

экспериментально полученных фаз, поэтому ее идентификация при 
синтезе новых материалов не должна вызвать затруднений. 
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Рис. 2. Плотность электронных состояний алмазоподобной фазы LA7 . 
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Рис. 3. Порошковая рентгенограмма алмазоподобной фазы LA7 . 
 

Наиболее вероятный способ экспериментального получения 
алмазоподобной фазы LA7  – сильное сжатие кристаллов графита вдоль 
оси, перпендикулярной графеновым слоям, при наличии дополнительных 

сдвиговых напряжений, необходимых для смещения графеновых слоев 
друг относительно друга. 

Таким образом, в результате проведенных теоретических 
исследований установлена возможность устойчивого существования 

алмазоподобной фазы LA7 . Рассчитаны структурные характеристики, 
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механические и электронные свойства, а также рентгеновская 

дифрактограмма этой фазы. Структуры, подобные структуре углеродной 
фазы LA7 , могут иметь метастабильные соединения карбидов [14]. 
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