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Постановка проблемы

В наноалмазе есть 
собственные 
неспаренные 
электроны, которые:

● не связаны с примесями

● ответственны за 
парамагнетизм

● расположены в области 
между поверхностью и 
«алмазным» ядром

* Fang, X. et al., 2009. Nonaromatic Core-Shell Structure of Nanodiamond from Solid-State NMR Spectroscopy. Journal of the 
American Chemical Society, 131(4), pp.1426–1435

*
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Вопросы

1. Как в синглетной системе может существовать 
неспаренный спин?

● Энергия, требуемая для «распаривания» самой 
верхней электронной пары = ширине запрещенной 
зоны (~5.5 эВ)
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Вопросы

2. Почему в наноалмазе энергия части остовных 
электронов оказывается выше, чем в обычных 
алмазах?
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Вопросы
2. Почему в наноалмазе энергия части остовных 
электронов оказывается выше, чем в обычных 
алмазах?

* Belobrov, P.I. et al., 2003. Electron spectroscopy of nanodiamond surface states. Applied Surface Science, 215(1-
4), pp.169–177. 

*
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Вопросы
3. Почему пики в колебательных спектрах 
наноалмаза не похожи ни на «графитовые» (G), ни 
на «алмазные» (D)?

*

Mochalin, V.N. et al., 2012. The properties and applications of nanodiamonds. Nature nanotechnology, 7(1), pp.11–23
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Возможные ответы

● Рассмотрение ряда экспериментальных данных 
(кроме вышеприведенных) наводит на мысль о том, 
что состояние атомов углерода в наноалмазе 
заметно отличается от «нормального» 
расположения.

● Возможно, он просто сжат

с поверхности
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Возможные ответы

● Если поверхность 
наноалмаза сжата, то 
состояние его 
электронов должно 
измениться: 

● Правая часть плотности 
состояний 
действительно 
сползает  влево по 
мере сжатия 
наноалмаза.
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Возможные ответы

● Первые и последние связывающие волновые 
функции выходят в подповерхностный слой:

Кстати, где тут sp-гибридные орбитали атомов углерода?
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Возможные ответы

● Следовательно, качественное объяснение 
наблюдаемых явлений можно получить, если 
считать, что наноалмаз находится в сжатом 
состоянии.

● Но так ли оно на самом деле?



 

11

Возможные ответы

● Сжатие наночастицы при оптимизации её 
геометрии — сугубо квантовый эффект. 
Молекулярная механика не может получить такой 
результат. 
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Дальнейшие вопросы

● Хотя сжатие и вызванное им смещение волновых 
функций в подповерхностную область может 
качественно объяснить эксперимент, до 
количественных результатов ещё далеко. 

● Как будет выглядеть зонная структура наноалмаза 
и его композита с пироуглеродом, ведущим себя 
как полупроводник?

● Возможно ли, что корректный ответ будет получен 
лишь в рамках релятивисткого подхода?

● Дальше мы ознакомимся с некоторыми новыми 
подходами



 

13



 

14

«Расширенные» плоские волны

● Водородоподобные функции в сферах, 
окружающих атомы и плоские волны в 
пространстве между ними:
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Нарушение и восстановление симметрии

Yannouleas, C. & Landman, U., 2007. Symmetry breaking and quantum correlations in finite systems: studies of quantum dots 
and ultracold Bose gases and related nuclear and chemical methods. Reports on Progress in Physics, 70(12), pp.2067–2148. 
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Нарушение и восстановление симметрии

Yannouleas, C. & Landman, U., 2007. Symmetry breaking and quantum correlations in finite systems: studies of quantum dots 
and ultracold Bose gases and related nuclear and chemical methods. Reports on Progress in Physics, 70(12), pp.2067–2148. 

От RHF к точному решению через последующее «методы спиновой проекции»
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Мысли напоследок
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