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В работе изучена проблема самоорганизация низкоразмерных структур углерода в полностью угле-

родной, в основном, алмазной электронике для понимания физических свойств нового класса объемных 

материалов, состоящих из наноалмаза, пироуглерода и наноразмерных пор. Предложена модель беспо-

койного состояния углеродных аллотропов, когда в системе постоянно возникают и разрываются связи. 

Показано, что учёт дробных размерностей аллотропов и поверхностных состояний в наноалмазе, ко-

торые формируют особую зонную структуру композита, позволяет строить новые модели топологи-

ческих переходов, позволяющие непротиворечивым образом объяснять эксперимент.  

Self-organization of low-dimensional carbon structures in diamond electronics. P.I. Belobrov. We study 

the problem of self-organization of low-dimensional carbon structures in a purely carbon (mostly diamond) 

based electronics in order to understand physical properties of the new class of bulk materials made up from 

nanodiamonds, pyrocarbon and nanosized pores. We suggest a restless state model of carbon allotropes, when 

the system constantly rearranges the C-C bond. It is shown that consideration of fractional dimensions of allo-

tropes and surface states in nanodiamond, which form a special kind of band structure of the composite, allows 

us to build new models of topological transitions and thus to explain the experimental data consistently. 

 

 

1. ВВЕДЕНИЕ 
 

Развитие методов синтеза наноалмаза и низ-

коразмерных углеродных структур тесно связано с 

проблемой наноразмерного углерода в чисто уг-

леродной электронике. Классификации углерод-

ных аллотропов на основе гибридизации валент-

ных орбиталей была предложена в работе [1] и 

приведена на рис.1. Эта классификация примеча-

тельна тем, что вводит дробные размерности уг-

леродных структур, которые до сих пор исполь-

зуются лишь в описательных текстах, так как уг-

леродные структуры как правило описываются 

дискретными наборами атомов и по существу 

дробной размерности и не требуют. Статья [1] 

стала ключевой как в классификации структур 

аллотропов углерода, так и в развитии понимания 

углеродных материалов. Метод этой работы по-

служил основой более современной классифика-

ции, предложенной в [2]. Появление большого 

числа новых аллотропных модификаций углерода 

легко увидеть из сравнения тройных диаграмм 

углеродных соединений, приведенных на рисун-

ках 2 и 3.  

 Обзор по двумерным структурам [3] предста-

вил достаточно полное описание наноаллотропов 

углерода. Схема упорядоченных по размерности 

структур приведена на рис.4. Алмазные шары и 

многогранники от 2 до 5 нм имеют 3D структуру и 

отличаются как от n–мантанов, так и от алмаза 

собственным квантовым состоянием, которое не 

разлагается по базису sp, sp2 и sp3 гибридизаций. 

Стратегия полностью углеродной электроники 

базируется в основном на графене, его производ-

ных и на слоистых двумерных структурах [5 – 7]. 

 
Рис. 1. Классификация аллотропов углерода [1]. 

Концепции алмазной электроники за послед-

ние годы существенно развиваются от легирова-

ния монокристаллов, путем использования нано-

аллотропов [8], до применения низкоразмерных 

углеродных структур с наноалмазом [9] и новых 

методов синтеза наноалмаза [10]. 

Поэтому мы считаем, что наноалмаз - ключе-

вая структура в будущей углеродной электронике, 

где проблема самоорганизации углеродных алло-

тропных модификаций самая важная [4]. 
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Используя электронно-колебательные состоя-

ния наноалмаза, можно проектировать новые уг-

леродные наноструктуры, которые перспективны 

для создания функциональных материалов с за-

данными свойствами.  

Интерес к исследованиям объемных нанома-

териалов обусловлен перспективами их широкого 

использования в различных областях техники, 

медицины, биологии и т.д. Особый интерес пред-

ставляют объемные углеродные композиты из 

наноалмазов и пироуглерода (NDC) [9].  

 

 
Рис. 2. Тройная «фазовая» диаграмма углеродных 

аллотропов [1].  

К сожалению, в углеродных наноструктурах 

термин «наноалмаз» используется для всех типов 

структур, как-то: от частиц алмаза от 2 до 5 нм в 

межзвездной пыли и метеоритах, для изолирован-

ных частиц размером от 2 до 200 нм, зародивших-

ся в газовой фазе или на поверхности, частиц 

дробленого монокристаллического алмаза разме-

ром от 20 до 200 нм, включая нанокристалличе-

ские и ультрананокристаллические алмазные 

пленки, гле частицы алмаза могут быть менее 2 

нм, плавно переходя в молекулярные n–мантаны. 

 

2. АЛЛОТРОПИЯ УГЛЕРОДА 

 
2.1 БАЗОВЫЕ СТРУКТУРЫ 

 

Количество аллотропных модификаций угле-

рода огромно – перечисление всех возможных 

структур сложная задача. Недавнее ограничение 

малым размером и рассмотрение углеродных 

наноаллотропов [3] не уменьшает их числа, но 

позволяет точно обозначить проблему, изучаемую 

в данной работе. Рассмотрим основные аллотроп-

ные модификации углерода, чтобы обозначить 

типы углеродных структур, в которых существует 

углерод, содержащий менее 104 атомов.  

Понятием аллотропии описывают существо-

вание двух и более простых веществ одного и того 

же химического элемента, различных по строению 

и свойствам – так называемых аллотропных (или 

аллотропических) модификаций или форм. Для 

углерода известно самое большое число алло-

тропных модификаций (более дюжины уже обна-

ружено) и ещё больше будет открыто в ближай-

шее время. Открытие эры углеродных аллотропов 

хорошо описано в работе [11]. 

  

 
Рис. 3. Схема структурной классификации угле-

родных материалов по количеству ближайших 

атомов (2, 3, 4), с которыми каждый атом обра-

зует ковалентные связи (курсив — гипотетиче-

ские структуры). Заимствовано из [2]. 

 

Углерод способен образовать множество ал-

лотропных модификаций из-за его аллотропии 

валентности. Хорошо известны и являются базо-

выми алмаз и графит. В последние десятилетия 

много других аллотропов углерода (аллотропия 

формы) были обнаружены и исследованы. Среди 

них шаровые и полиэдрические формы фуллере-

нов, цилиндрические формы нанотрубок, листо-

вые формы графена и графана. Более масштабные 

структуры аллотропов углерода включают «нано» 

бутоны (nanobuds), волокна, пены и ленты. Другие 

необычные формы углерода существуют при вы-

сокой температуре или экстремальных давлениях. 

Аллотропные модификации углерода по своим 

свойствам радикально отличаются друг от друга, 

от мягкого к твёрдому, от непрозрачного к про-

зрачному, от абразивного к смазочному, от недо-

рогого к дорогому. Эти аллотропы включают 

аморфные аллотропы углерода (уголь, сажа, пена) 

и кристаллические аллотропы — алмаз, лонсдей-

лит, графит, нанотрубки и фуллерены. 
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Рис. 4. Схема упорядоченных по размерности 

структур наноаллотропов углерода [3]. Измене-

ния и дополнения на схеме описаны в тексте. 

 

Упорядочение основных аллотропных моди-

фикаций углерода сделано (рис.4) с тем лишь от-

личием от [3], что карбины включены в одномер-

ные аллотропы и наноалмаз отнесен к 3D алло-

тропам. Часто используемые sp, sp2 и sp3 гибриди-

зации хороши для решеток, хотя для смеси алло-

тропов разных размерностей из небольшого числа 

атомов углерода мало приспособлены. В послед-

ние годы классификация аллотропов углерода по 

характеру химической связи между атомами су-

щественно усложнилась.  

Кроме классических sp3 форм кубического и 

гексагонального (лонсдейлит) алмаза появился 3D 

графит. Смешанные sp3/sp2 формы традиционно 

представляют аморфным углеродом, бутонами и 

пеной, хотя если добавить смешанные sp3/sp2/sp 

формы все их парные комбинации, то перечисле-

ние примеров выйдет за разумные границы.  

 

2.2 САМООРГАНИЗАЦИЯ АЛЛОТРОПОВ 

 

Сборка аллотропных модификаций углерода 

различных размерностей – обычный процесс в 

эксперименте, который «неудобен» в теоретиче-

ских исследованиях. Рассмотрим основные классы 

аллотропов (рис. 1 – 4) [1 – 15]. 

 

Фуллерены и луковицы. 

Эти аллотропы углерода не поддаются анали-

зу, которые особенно труден для вложенных фул-

леренов с высокой кривизной. Углеродные точки 

тесно связаны с ними и пока не имеют строго 

очерченных контуров. В обзоре [3] они определе-

ны противоречиво, в работах [1, 2] они отсут-

ствуют. Углеродные точки, как и наноалмаз с 

нашей точки зрения, нельзя относить к нульмер-

ным. 

Квантовые точки графена как аллотропные 

модификации определены в обзоре [3] нечетко, и 

поэтому требуют более тщательного анализа со-

временными методами теории и эксперимента. 

 

- и -карбины. 

Основные одномерные модификации, которые 

подробно рассмотрены в [1, 2]. Мы их добавили к 

оригиналу и привели на рис.3, который заимство-

ван из обзора [3]. Этим самым мы согласовали 

первые три рисунка друг с другом. 

 

Нанотрубки, углеродные волокна и конусы. 

Эти модификации углерода достаточно хоро-

шо известны и исследованы с разных точек зре-

ния. Задолго до открытия нанотрубок углеродные 

волокна широко применялись в промышленности. 

Конусы углерода хорошо описаны в обзоре 

[3]. Жаль, что такую красивую конструкцию не-

просто получать в изолированном виде. 

 

Графен, графан и диаманы. 

За последние годы по этим аллотропным мо-

дификациям появились тысячи публикаций. Са-

мый полный и недавний обзор [4] написан 64 со-

авторами и содержит 2344 ссылки! Реально же 

опубликованных работ на порядок больше и число 

их постоянно растёт.  

В обзоре [6] рассмотрены электронные свой-

ства новых производных графена: графан, фторо-

графен и диаманы. 

 

Алмазные многогранники и шары. 

Наноалмаз в этих модификациях – любимый 

объект исследований. Он, конечно, уступает по 

количеству статей двумерным аллотропам, и его 

главная тайна остаётся нераскрытой. На рис.7 по-

казан алмаз размером 2 нм, полученный в работе 

[10] детонационным синтезом. Этот метод являет-

ся уникальным по возможностям получения са-

мых маленьких алмазов. 

 

Стеклоуглерод, 3D графиты и K4 углерод.  

Ещё большую тайну скрывает в себе стекло-

углерод. Его нет на оригинале рис.4 в [3], но, как 

видно на диаграммах рис. 2 и 3 [1, 2], стеклоугле-

род занимает центральное место. Эта аллотропная 

модификации углерода предъявит много сюрпри-

зов в будущей науке об углероде, т.к. в практике и 

промышленности роль стеклоуглерода огромна. 

3D графиты изучены в работе [2, 12], где была 

выявлена их глубокая связь со структурой алмаза. 
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Рис. 5. a) Структура кристалла K4 углерода,  

b) Локальная структура в кристалле K4 [15]. 

 

K4 углерод, структура которого приведена на 

рис.5, был предсказан теоретически. Первые дока-

зательства его существования получены в [15]. 

Важно отметить, что это лишь начало полного 

доказательства существования K4 углерода. 

 

Пироуглерод, углеродные пены. 

Существование агрегатов из аллотропов раз-

ных размерностей в структуре пироуглерода и 

углеродных пен показано в [2].  

Упорядочение основных аллотропных моди-

фикаций углерода сделано выше по размерности в 

соответствии с классификацией обзора [3], с тем 

лишь отличием, что карбины включены как 1D 

аллотропы, и наноалмаз отнесен с 3D аллотропам. 

Надо различать ковалентную и ван-дер-

ваальсовую связи, чтобы развить приведенную 

выше классификацию. Используемые sp, sp2 и sp3 

гибридизации хороши для решеток, хотя для сме-

си аллотропов разных размерностей из небольшо-

го числа атомов углерода надо развивать новые 

методы. 

 

2.3 ПОСТАНОВКА ПРОБЛЕМЫ 

 

Термин аллотропия используется только для 

элементов, но не для соединений. Явление алло-

тропии обусловлено либо различным составом 

молекул простого вещества (аллотропия соста-

ва), либо способом размещения атомов или моле-

кул в кристаллической решётке (аллотропия фор-

мы). В этом традиционном определении точно 

указаны молекулярные и кристаллический алло-

тропы, хотя уже необходимо отличать размер и 

размерность. Поэтому если учитывать аллотро-

пию размера (не обязательно вводя «нано» алло-

тропы, как это сделано в [3]), и аллотропию раз-

мерности, то ещё гораздо больше аллотропов уг-

лерода будет открыто.  

Это означает, что для решения проблемы са-

моорганизации аллотропов низкой размерности 

надо найти как способ описания, так и методы 

одновременного анализа локальных и глобальных 

условий, причем не столько во внешнем поле, 

сколько в сильном самосогласованном поле взаи-

модействующих друг с другом атомов углерода в 

различных электронно-колебательных состояниях. 

С нашей точки зрения, необходимо развитие 

новых методов анализа процессов сборки угле-

родных модификаций в самосогласованном поле.  

Для этого надо точно описать переход между 

решетчатой и плотной упаковками в углеродных 

структурах. Если от плотной упаковки шаров пе-

рейти к упаковке углеродных атомов различной 

валентности, то проблема сильно усложняется. 

В работе [16] было, пожалуй, впервые путём 

введения локально решеточных упаковок решена 

проблема топологической устойчивости целого 

ряда структур. Возможно, это позволит решить 

проблему топологических дефектов [12]. 

Краткая формулировка проблемы. Надо 

точно описать переход между решетчатой и плот-

ной упаковками и от плотной упаковки шаров пе-

рейти в упаковке углеродных атомов различной 

валентности. 

  

2.4 ЕСТЬ ПРАКТИЧЕСКОЕ РЕШЕНИЕ – NDC 

 

Был создан тонкий слой пироуглерода вокруг 

достаточно чистого наноалмаза и получен полу-

проводник. Важно, что пироуглерод в композитах 

с алмазом позволяет управлять магнитными и 

электрическими свойствами NDC [9]. 

Рисунки 6 и 7 иллюстрируют практическое 

решение проблемы. Наноалмазы представляют 

собой трёхмерно упорядоченные частицы, сред-

ний размер которых порядка 2 – 5 нм (рис. 6). Раз-

витие методов синтеза наноалмаза [10] и низко-

размерных углеродных структур позволяет сфор-

мулировать проблему чисто углеродной электро-

ники и наметить ближайшие перспективы разви-

тия технологии. 

Наноалмазы впервые были получены в России 

[17]. Нанокомпозиты NDC разработаны и получе-

ны в ФГУП ЦНИИМ (Санкт-Петербург) [18 – 20]. 

В NDC отдельные частицы наноалмаза связаны 

пироуглеродом. Пироуглеродная матрица имеет 

особое строение – большинство составляющих её 

атомов находятся в sp2-гибридизованном состоя-

нии. Углеродные атомы, формирующие алмазную 

фазу, находятся в состоянии гибридизации sp3. В 

материале большая открытая пористость.  

Таким образом, в NDC сочетаются и взаимо-

связаны три типа нанофрагментов – алмазы, пиро-

углерод и поры (рис. 6). Этот углеродный трех-

фазный материал, состоящий из наноалмаза, гра-

фитоподобного пироуглерода и фазы пор, требует 

объяснения физических свойств этого материала. 

В реальных структурах надо согласовать локально 

плотные и локально решетчатые укладки. 
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Рис. 6. Структура композита алмаз-пироуглерод. 

Поры в NDC, как независимая фаза материала, 

обеспечивают композиту высокую внутреннюю 

удельную поверхность и определяют специфиче-

ские особенности квантового транспорта. 

Особенности структуры таких нанокомпози-

тов приводят к появлению квантовых свойств и 

новых коллективных явлений [21].  

 

3. ЭЛЕКТРОННЫЕ И СПИНОВЫЕ ТОКИ 
 

Традиционно электронику связывали с пере-

носом электронов. В графене транспорт спинов в 

виде волн поляризации описывается переносом 

безмассовых фермионов Дирака. 

Совместим теоретические методы решения 

проблемы самоорганизации аллотропных струк-

тур углерода низкой размерности в чисто угле-

родной, в основном, в алмазной электронике, и 

наметим первые ответы на некоторые вопросы, 

связанные с главной проблемой. 

Чисто алмазная электроника — это не только 

транспорт электронов в алмазе и алмазоподобных 

структурах, но и любой квантовый транспорт в 

легированном алмазе и в NDC. Требуют объясне-

ния наблюдаемые в экспериментах волны поляри-

зации, спиновый и зарядовый эффекты Холла. 

NDC – экспериментально доказанный пример 

чисто углеродной электроники. Из-за наличия пор 

NDC пригоден «к стыковке» с микрофлюидикой. 

 

3.1 КВАНТОВАЯ ПРОВОДИМОСТЬ  

 

Квантовый транспорт — это не только согла-

сование волновых функций проводников, но и 

перенос волновых функций, перепутывание элек-

тронно-колебательных, спиновых, спин-орби-

тальных состояний, иными словами, точная элек-

тродинамика носителей заряда, спина, фермионов 

и бозонов.  

 
Рис. 7. Алмаз 2 нм, полученный в работе [10]. 

Приводится с разрешения автора и редакции. 

Требует развития квантовая механика беспо-

койных углеродных и других структур, переноса 

протонов, ионов, и более сложных коллективных 

возбуждений, которые постоянно происходят в 

любых водных в биологических системах. 

Полностью углеродную электронику нельзя 

ограничить одним переносом безмассовых ферми-

онов Дирака в строго 2D системах, где Ферми-

поверхность коническая с K точкой. Из работ [4 – 

7] следует, что многообразие аллотропных моди-

фикаций, без которых невозможен реальных син-

тез углеродных материалов, требует привлечения 

представлений о разрыве и образовании ковалент-

ных связей в процессах квантового транспорта.   

Почему, например, спектры КР почти не от-

личаются у столь различных соединений углерода, 

как наноалмаз и углеродная сажа? Квантовый за-

прет или электронное «выжигание провала» в ко-

лебательном спектре беспокойных углеродных 

аллотропов – важное явление, которому до сих 

пор нет правильного объяснения. 

 

3.2 «СМЕСИ» АЛЛОТРОПОВ УГЛЕРОДА  

 

Описание связи между решетчатой и плотной 

упаковками начнём с анализа плотных упаковок 

шаров и углеродных атомов различной валентно-

сти. Много смешанных состояний различной ги-

бридизации рассмотрено в [2]. Решетчатые (ло-
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кально неплотные) и нерешетчатые (локально 

плотные) упаковки сильно отличаются (рис.8).   

 

 
Рис. 8. Слоеная решетчатая упаковка L3 эквива-

лентна гранецентрированной кубической упаковке 

D3. Гексагональная плотная упаковка столь же 

плотная, что и L3, однако центры шаров не обра-

зуют решетку. Заимствовано из [24]. 

 

Построение слоеной решетчатой упаковки L3, 

которая эквивалентна гранецентрированной куби-

ческой упаковке D3, осуществляется наложением 

друг на друга слоев, в которых центры шаров рас-

положены в соответствии с гексагональной ре-

шетчатой упаковкой L2. Если уложить слои таким 

образом, что шары третьего слоя окажутся в точ-

ности над шарами первого, то получится упаков-

ка, которая называется гексагональной плотной 

упаковкой. Эта упаковка столь же плотная, что и 

L3, однако центры шаров в этой упаковке не обра-

зуют решетку [22 – 24]. 

 

 
Рис. 9. Отображение Хопфа R3  S3 → S2. 

a) из работы [26]; b) из работы [21]. 

 

3.3 ДИНАМИКА АЛЛОТРОПОВ УГЛЕРОДА 

 

Обычно предполагается, что транспортные 

процессы в полупроводниковом материале проис-

ходят без измерения структуры. Однако в алло-

тропах углерода низкой размерности образование 

и разрыв связей происходит постоянно. Для опи-

сания этих процессов, возможно, подойдёт модель 

Денисова [25], которая сейчас развивается для 3D 

моделей.  

 

 
Рис. 10. Краевые и поверхностные состояния то-

пологических изоляторов (TI) с дисперсий Дирака. 

(a) Картина 1D спиральной поляризации спина 2D 

TI в реальном пространстве. (b) Дисперсия энер-

гии спинового состояния 2D TI, образующего 1D 

конус Дирака. (c) Картина 2D спиральной поляри-

зации в реальном пространстве 3D TI. (d) Закон 

дисперсии невырожденного поверхностного со-

стояния 3D TI образует 2D конус Дирака [28]. 

 

4. ТОПОЛОГИЧЕСКИЕ МАТЕРИАЛЫ 
 

Недавно топологические материалы экспери-

ментально наблюдались в 2D и 3D системах. Сна-

чала были открыты топологические изоляторы 

HgTe и Bi2Se3 в качестве основных примеров [27]. 

Затем круг топологических материалов стал резко 

расширяться [28, 29] так, что Андо вместо тополо-

гических металлов, диэлектриков и сверхпровод-

ников ввёл общую концепции топологических 

материалов [29]. Это поддержало суждение автора 

этой статьи, высказанное много раз на различных 

конференциях, начиная с 2011, о том, что Тамм в 

1932 году открыл топологические металлы на по-

верхности диэлектрика [30]. Сравните цитату: 

«Если топологические инварианты определены 

для изолятора, то поверхность должна быть ме-

таллической» [26] с доказанным утверждением 

«Поверхностные электронные состояния диэлек-

трика могут быть металлическими» [30]. 

 

4.1 ТОПОЛОГИЯ СПИРАЛИ 

 

Примером топологических материалов явля-

ются структуры спирали, топологическая устой-

чивость которых показана в [16]. Важно, что при 

доказательстве использованы локально решеточ-

ные и локально плотных состояния. Подобная си-

стема плотных и рыхлых упаковок шаров наблю-

дается в композитах NDC, если принять идею ал-

мазного компаса.  
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Рис. 10. (a) Семейство торов, которые соосны со 

сферическим тором на трехмерной сфере S3. Ось 

спирали соответствует оси тора в {3, 3, 5} мно-

гограннике. (b) Симплициальный комплекс из че-

тырех тетраэдров с общей вершиной (черный 

шар) показан толстыми линиями. (c) Накрытие 

над букетом окружности и сферы S1S2 как 

набор сфер, прикрепленных к винтовой линии. (d) 

проекция вершин многогранника {4, 3, 3} на кате-

ноид, который определяется семейством торов 

(рис. 10а). (e) превращение катеноида (рис 10d) в 

геликоид. Заимствовано из [16]. 

 

 

4.2 ПЕРЕХОДЫ МЕЖДУ АЛЛОТРОПАМИ 

 

Рассмотрим топологическое плавление алмаза 

при переходе в луковицу и обратный переход в 

луковичном прессе, где углерод луковиц перехо-

дит в алмаз при сжатии топологическими силами 

самой луковицы. Получение из луковиц алмаза 

происходит и при облучении ионами [31 – 40]. 

 

Переход алмаз – луковицы. 

Переход наноалмаза в луковичную структуру 

при нагревании без кислорода [31] и обратный 

переход из луковиц в наноалмаз при облучении 

ионами с энергиями ~ 5 МэВ и дополнительном 

электронном облучении [32 – 34]. 

Возможность получения луковичной структу-

ры, так называемой «русской матрешки», из нано-

алмаза была открыта в 1994 [31] и в настоящее 

время достаточно хорошо документирована в свя-

зи с перспективами их применения [35 – 38]. 

Отслоение графенового слоя. 

Отслоение графенового слоя от алмазного ша-

ра с физической точки зрения является топологи-

ческим плавлением наноалмаза. По температурам 

начала и завершения перехода наноалмаза в луко-

вицы была оценена энергия плавления, которая 

составляет от 95 до 245 мэВ [21], видно, что она 

лежит в области устойчивости волн де Бройля в 

наноалмазе.  

 

 
Рис. 11 Схема физического механизма фазового 

перехода наноалмаза в n-наноалмаз. Разность 

энергии между двумя фазами ΔG и энергию акти-

вации ΔЕ имеет важное значение для фазового 

перехода от одного к другому [39]. 

 

Энергия активации в коллективном ("concert") 

механизме Кузнецова составляет 1,96  0,17 эВ 

[31], что соответствует образованию примерно 8-

10 сфер графена в луковице после полной «графи-

тизации» наноалмаза. Т.е. сферический слой тол-

щиной в одну постоянную решетки кубического 

алмаза переходит в один графитовый слой или 

гигантский фуллерен, который отщеплен, т.е. не 

связан ковалентными связями с оставшимся внут-

ри алмазным шаром. Понимание пористости лу-

ковиц, полученных их наноалмаза, достигнуто 

совсем недавно [31]. Энергетика и обратимость 

перехода алмаз – луковица рассмотрены в [38]. 

 

4.3 ИДЕЯ АЛМАЗНОГО КОМПАСА 

 

По сути в основе идея алмазного компаса ле-

жит модель квантования наноалмаза, которая рас-

смотрена в [21] как топологический солитон Хоп-

фа. Точное аналитическое решение этой задачи 

получено в [29] на основе отображения Хопфа 

(Рис. 9). Метастабильные солитонные структуры 

без дисклинаций возникают в этой системе за счет 

деполяризующего действия дипольных сил. Пара-

метром порядка в ней является тетраэдр, связан-

ный с каждым атомом углерода в sp3 координа-

ции. Аналитическое решение для семейства по-

парно зацепляющихся кривых, вдоль которых со-

храняется параметр порядка, основано на рас-

смотрении гомотопически нетривиального отоб-
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ражения Хопфа R3S3S2, которое носит назва-

ние расслоения Хопфа. Сфера S3 вложена в C2(z1, 

z2) как множество точек z1, z2 таких, что |z1|2 + |z2|2 

=1. Сфера S2 отождествлена с комплексной проек-

тивной прямой СР1. Отображение p: S3S2, зада-

ваемое как p(z1, z2)=z1/z2, определяет расслоение с 

базой S2 и слоем S1. 

Идея компаса для 2D систем основана на мо-

дели Китаева [41] и развита недавно [42].  Исполь-

зуя эту модель и концепцию топологических ма-

териалов [21 – 29], мы предложили идею алмазно-

го компаса в 3D системах [42].  

 
Рис. 12. Кристаллическая структуры для (a) K4-

СН и (b) N-легированного К4-CH [13]. 

 

Компасы на плоскости [62], помогающие ре-

шению непростых вопросов самоорганизации в 

2D, были в последние годы заменены магнитными 

шарами, которые, являясь компасами в простран-

стве, привели к возможности удобных моделей 

самоорганизации в 3D. Переход от игры к науке 

здесь произошел недавно, работ пока немного [44, 

50], но они позволили выяснить ряд вопросов. 

Кроме магнитных шаров примером диполика 

является вода. Постоянный электрический ди-

польный момент и тетраэдрические «рожки» ле-

пестков электронной плотности молекул воды 

приводят к необычайно высокому числу фаз льда, 

множеству аномалий воды. 

 

4.4 МЕТОД МАГНИТНЫХ ШАРОВ 

 

Самосборка магнитных сфер в 2D была рас-

смотрена в связи с моделями луковиц [44]. 

Ковалентные радиусы углерода зависят от ти-

па гибридизации и составляют (в нм): 0,077 (sp3), 

0,07 (арен), 0,067 (sp2), 0,06 (sp). Ван-дер-ваальсов 

радиус углерода порядка 0,17 нм, что примерно в 

2 раза больше ковалентного радиуса. Этот факт 

позволил недавно разрывы части C-C связей заме-

нить водородами и предложить моногидрид алма-

за и легированный гидрид K4-СН [13, 14] (рис.12, 

13). Топологические методы позволяют создавать 

ажурные 2D углеродные аллотропы [12] (рис.14). 

Прогноз новых аллотропов углерода усилива-

ется на основе расчетов методами квантовой хи-

мии, полуэмпирическими методами и многими 

другими неожиданными подходами, типа угле-

родной ароматичности [43] и самоорганизации 

магнитных шаров [50]. Немного из предсказанных 

аллотропов были синтезированы. Пример этому – 

открытие углеродной K4 структуры, сформиро-

ванной треугольными π-радикальными анионами 

[15], которые были предсказаны в [46].  

 
Рис. 13. Моногидрид алмаза. a) Вид вдоль базаль-

ной плоскости. b) Вид релаксированной структу-

ры вдоль пор [14]. 

 

Следует заметить, что гораздо больше време-

ни уже прошло от предсказания в логике K4, т.е. 

локально не sp2, но sp3 гош-конформационной то-

пологической структуры, которая, на наш взгляд, 

давно существует, хотя трудности доказательства 

ещё не преодолены и требуют развития новых 

методов. Один из них – это модель диполика вме-

сте с идеей самоорганизации магнитных шаров. 

Сам метод аллотропов углерода дробной размер-

ности, который, по-видимому, начал развиваться в 

этой работе, можно отнести к перспективным. 

 
Рис. 15. (A) Структура T12-углерода с [100] и 

[001] направлений. (B) вид сверху и сбоку на кон-

фигурацию пента-графена. Квадрат, отмеченный 

пунктирной линией, обозначает ячейку, а выде-

ленные шары представляют sp3 гибридизацию 

атомов углерода разных «слоёв» [48]. 

 

Завершая этот раздел, надо отметить, что 

структуры sp3–слоёв типа T12-углерода с sp3 ги-

бридизацией атомов углерода разных «слоёв» [48] 

(рис.12) и предсказанные челябинской школой 

Беленкова [52 – 57] аллотропы углерода не позво-

ляют сомневаться в реальности открытия «алма-

зо–графитных» 3D структур. Однако, пока никто 

не принимает, что у алмазов от 2 до 5 нм поверх-

ность является искривлённым графановым слоем, 

который внутри ковалентно связан с чисто алмаз-

ной фазой, а снаружи связан с различными функ-

циональными группами. Этот результат нами до-

казан экспериментально [21] и теоретически [58].  
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5. ДИПОЛИК И МАГНИТНЫЕ ШАРЫ 

 

5.1 ТРЁХМЕРНЫЙ ДИПОЛИК 

 

Диполик – модельное вещество, все физиче-

ские свойства которого определяются только ди-

поль-дипольным взаимодействием. 

 
Рис. 16. Вихревая конфигурация основного состо-

яния кубического диполика: а) в пространстве; б) 

проекция на плоскость xy. Штрихом показаны 

вихревые линии,  и  – параметры непрерывного 

вырождения. в) тетраэдр 'Т, который является 

параметром порядка кубического диполика [66]. 

 

Основное состояние кубического диполика 

найдено в работе [63]. Было получено точное ре-

шение и показано, что существует непрерывное 

вырождение основного состояния по двум пара-

метрам  и  (рис.16).  

 

5.2 МЕТАСТАБИЛЬНЫЕ СТРУКТУРЫ 

 

Метастабильные структуры без дисклинаций 

связаны с семейством попарно зацепляющихся 

кривых (рис.9), вдоль которых тетраэдр (рис.11) 

сохраняется (один и тот же). Для установления 

этого было рассмотрено гомотопически нетриви-

альное отображение Хопфа R3S3S2. Отображе-

ние S3S2 играет очень важную роль в геометрии 

и физике и носит название расслоения Хопфа. 

 

 
Рис. 17. Тетраэдр Т как параметр порядка куби-

ческого диполика естественным образом ассоци-

ируется с sp3 гибридизацией углерода [66]. 

 

Основная часть «предисловия» есть, и мы мо-

жем перейти к точно поставленной проблеме са-

моорганизации шаров с «рожками» валентностей 

на языке «диполика».  

.

 
Рис. 18. Состояния ромбического диполика. Пояснения в тексте. 

 

5.3 2D ДИПОЛИК С 3D ПОЛЯМИ 

Рассмотрим результаты анализа самооргани-

зации монослоев решеточных диполиков с произ-

вольным углом ромбичности  [64]. Основное и 

устойчивые состояния плоских ромбических ре-

шеток с диполями в узлах решетки сложно зависят 

от структуры. На рис.13 изображены три решетки: 

ромбическая с  = /6 (рис.18в), гексагональная 

или треугольная с  = /3 (рис.18г) и квадратная с 

 = /2 (рис.18д). Исследование проводилось ме-

тодом численного эксперимента. Образцы выби-

рались в форме диска, центр каждого образца 

совмещался с центром элементарного ромба. Рас-

сматривались диски диаметром от 10 а до 40 а, 
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содержащие в зависимости от угла ромбичности 

от 80 до 1500 узлов – диполей. Вычислялась плот-

ность энергии на одну частицу U = E/N в единицах 

d2/a3, зависимость которой от типа решетки для 

различных конфигураций показана на рис.18,а, б. 

Таким образом, при уменьшении угла   от 90 

(деформации решетки) должно происходить по 

меньшей мере два ориентационных фазовых пере-

хода по параметру : микровихревая структура – 

макровихрь – диагональная антиферромагнитная 

структура. Итак, численный эксперимент показал, 

что основным состоянием гексагональной плоской 

конечной решетки диполей, взятой в форме диска, 

с высокой степенью достоверности является оди-

ночный макровихрь (U = 2,58). Ближайшими ме-

тастабилями, в которые охотно релаксирует си-

стема, являются макроскопические двухвихревые 

(комбинация вихрь – антивихрь, U = 2,35) состоя-

ния. Интересно, что ни разу система сама не ре-

лаксировала в состоянии с нечетным числом мак-

ровихрей (в том числе и в основное состояние). 

Возможно, потенциальным барьером здесь явля-

ется топологический запрет образования отличной 

от нуля средней циркуляции магнитного поля в 

системе, если такая циркуляция отсутствовала в 

начальном состоянии. 

 
Рис. 19: Мотивы основного состояния диполика 

(а) и расположение их в модулярной фигуре (б). 

 

Из теории гомологий следует такое доказа-

тельство вихревых состояний. Для конечных дис-

ков диполям "кажется", что центр является пре-

дельной точкой. Определенную роль играет не 

топологическая, а гомологическая граница. Для 

конечного образца они совпадают. Поэтому дипо-

лям "кажется", что не только центр, но и граница 

является предельной для решетки. Отсюда авто-

матически получается вихрь. А именно, если го-

мологическая граница является предельной для 

решетки, то диполи стремятся выстроиться парал-

лельно этой границе. Для конечного диска гомо-

логическая граница есть окружность. Выколотая 

точка также является гомологической границей, 

если она предельная для решетки, то стрелки за-

вихряются вокруг нее, становясь параллельно ей. 

Это хорошо согласуется с разрешением особенно-

стей. 

В сложной задаче определения основного со-

стояния (нахождение глобального минимума 

энергии) трехмерной системы полей, создаваемых 

классическими диполями на бесконечной двумер-

ной решетке, может появиться зависимость ос-

новного состояния от характера предельного пе-

рехода. Обычно независимость от способа пре-

дельного перехода предполагается, когда N  ∞ и 

V  ∞, а плотность (W = N/V) остается постоян-

ной. Параметром классификации является способ 

компактификации двумерной решетки диполей в 

пространстве E3. Его введение позволяет устано-

вить, что тип основного состояния определяют 

граничные условия в точке ∞, т.е. глобальные то-

пологические свойства системы. 

Среди нескольких компактификаций E2, вло-

женных в E3 и E4 простейшими являются сфери-

ческая S2, торическая T2 и проективная RP2 (рис. 

13,б). При построении каждой компактификации 

за основу берётся диск радиуса , в котором зада-

на решетка с классическими точечными диполями 

единичной длины. Зависимость основного состоя-

ния двумерного диполика с трёхмерными полями 

от компактификации является сильным результа-

том, который имеет отношение и к аллотропам 

углерода. 

 

5.3 КОНЕЧНЫЕ ДИПОЛИКИ 

 

С понижением размерности пространства и с 

уменьшением числа частиц в диполике энергия 

основного состояния, нормированная на одну ча-

стицу, увеличивается. Вместе с этим происходит 

частичное снятие вырождения, т.е. непрерывное 

вырождение по двум переменным становится в 

плоском случае вырождением только по одной 

переменной, а в одномерном случае вырождение 

снимается полностью. Особым случаем является 

трехмерный кубический кластер, в котором оста-

лось вырождение по одному параметру. 

 

Платоновы кластеры. 

Платоновы кластеры и другие многогранники 

– наиболее популярный способ изучения распре-

деления заряда [60]. Недавно обратили внимание 

на дипольную поляризуемость наноалмаза [61]. 

 

Диполик из магнитных шаров. 

Бесконечное непрерывное вырождение на ку-

бическом дипольном кластере из магнитных ша-

ров было недавно опубликовано [67], хотя этот 

результат уже был известен с 1983 года [63]. 

 

5.4 КОНЦЕПЦИЯ ДИПОЛИКА 

 

Введенный в [45] новый термин диполик обо-

значает некоторое вещество, построенное из ша-

ров конечного радиуса, в центре которых находят-

ся точечные (с линейным размером значительно 

меньшим радиуса шара) дипольные моменты. Все 
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физические свойства диполика: основное состоя-

ние, метастабили, внутренние движения и фазо-

вые переходы – определяются только диполь-

дипольным взаимодействием. Из полученных вы-

ше результатов следует, что это вещество устой-

чиво, имеет богатый набор фаз и допускает доста-

точно полный теоретический анализ.  

 

6. МОДЕЛЬ ЗОННОЙ СТРУКТУРЫ NDC 
 

Принципиальным является правильное пони-

мание физики процессов переноса заряда и спина 

в трехфазной системе из наноалмаза, пироуглеро-

да и нанопор. Для начала мы отвлечемся от упа-

ковки алмазных частиц в структуру композита и 

рассмотрим схему зон Бриллюэна одной алмазной 

частицы. 

  

 
Рис. 20. Первые 10 зон Бриллюэна двумерной 

квадратной решетки. Заимствовано из [69]. 

 

Создание модели зонной структуры NDC как 

матрицы пироуглеродных аллотропов низкой раз-

мерности с алмазными компасами – дело будуще-

го. Обсудим ниже возможные варианты этого. 

 

6.1 ЗОНЫ БРИЛЛЮЭНА АЛМАЗНОГО ШАРА 

 

Каждая алмазная частица является единой кванто-

вой системой. До сих пор используемые в литера-

туре как модельные, эти состояния предполагают 

сосуществование алмаза и графита в диаметре 5 

нм, чего в действительности нет в отожженных 

образцах, что было доказано многократно, однако 

внутренне противоречивое сочетание «графитиза-

ция алмаза» до сих под используется как штамп. 

В настоящее время существует много про-

граммных пакетов, позволяющих рассчитывать 

общий трехмерный случай в схеме расширенных 

зон Бриллюэна. На учебном сайте Университета 

Кембриджа есть иллюстрация [69] (рис.20), кото-

рая позволяет точно обсудить зоны Бриллюэна 

алмазного шара 5 нм. Так как в учебных целях 

рассматривается конечная решетка малых разме-

ров, то волновые числа, которые лежат вне образ-

ца обводятся кружком для наглядности. В первой 

зоне Бриллюэна эта область находится в центре 

зоны, и её затенение в центре рис.20 показывает 

запрещенную область волновых векторов. Точная 

картина требует трехмерной схемы зон для алма-

за, покрытого ковалентно связанным графаном. 

Для NDC не точная, но достаточно близкая к 

реальности аналогия «шариков» в центре первой 

зоны с областью квантовых состояний и коллек-

тивных возбуждений в порах композита. Для ал-

мазного шара это запрещенная область, в которой 

находятся волновые вектора внешнего окружения 

и функциональных групп на поверхности наноал-

маза.  

 

6.2 ПОВЕРХНОСТЬ ФЕРМИ NDC 

 

В качестве начального приближения к по-

верхности Ферми NDC можно взять поверхность 

сверхпроводящего алмаза, легированного бором. 

В работе [70] выделена область волновых чисел 

между двумя примесными атомами бора в сверх-

проводящем алмазе, которая порядка ~ 1/50 Å-1 и 

соответствует размеру запрещенной области на 

рис. 20.   

Поверхность Ферми NDC должна быть близка 

к сферической из-за случайного распределения 

алмазных шаров в пространстве и дисперсии их 

размеров.  

Наноалмаз - не обязательно самая устойчивая 

фаза в нано масштабе в свете современных экспе-

риментальных и теоретических результатов отно-

сительно превращения наноалмаза в луковицы, но 

«окно» стабильности находится между ~1.9 и ~5.2 

нм. Т.е. наноалмаз устойчивее других форм угле-

рода, если содержит от ~1,1103 до ~2,5104 ато-

мов. Было показано, что именно в области 57 нм 

сильно изменяется предпик в тонкой структуре К-

края поглощения в спектре основных потерь 

PEELS [71, 72]. 

 

6.3 УРОВЕНЬ ФЕРМИ NDC 

 

Расчеты координационно-насыщенных и ра-

дикальных состояний сферически симметричных 

гомологов (n-мантанов) в ряду адамантан (C10H16), 

пентамантан (C22H28), C60H60 и C66H64 позволили 

установить общее изменение в электронной 

структуре, которое не зависит от номера гомолога 

и состоит в следующем. При образовании ради-

кального состояния отщепляется изолированный 
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уровень, который располагается посередине меж-

ду HOMO и LUMO (рис.21) [72]. 

 
Рис.21. Зонные диаграммы (HOMO и LUMO): 

а) C60H60 Eg=12.5 eV; б) радикальное состояние 

C60H60  C60H59
; в) дегидрированное состояние 

C60H60  C60 (после релаксации) Eg=5.3 eV. 

Электронная структура молекулы алмаза с 

диаметром 5 нм (надмолекулярный гомолог ада-

мантана) без дополнительных предположений не 

может быть рассчитана точно. Поэтому можно 

только предполагать, что уровень Тамма для не-

спаренного электрона располагается примерно в 

середине запрещенной зоны наноалмаза (рис.21б). 

Сложность проблемы можно понять, сравнивая 

расчеты модельных кластеров [72], содержащих 

до 100 атомов углерода (Рис.21), и реальные ча-

стицы из 104 атомов углерода (Рис.7). 

Принципиальный вопрос о коллективных 

электронно-колебательных возбуждениях в нано-

частицах решен пока на качественном уровне. 

Сравнение с экспериментом требует сложных ко-

личественных расчетов. Приведем пример. 

Эффект отслоения одного электронного уров-

ня от зоны на рис. 21 возможно проиллюстриро-

вать на одномерной системе, в приближении од-

ного электрона в модельном одномерном потен-

циальном поле 15 атомов и валентных электронов, 

связывающих их. Мы численно повторили анали-

тический анализ Шокли, но для задачи Тамма в 

потенциале Кронига-Пенни [58]. 

 

 

7. ДРОБНЫЕ ПЛОТНОСТИ ЭЛЕКТРОНОВ 

В БЕСПОКОЙНЫХ АЛЛОТРОПАХ  
 

Чисто углеродная электроника – это дробная 

электроника беспокойных электронно-колебатель-

ных состояний смеси углеродных аллотропов. 

Анализу этого утверждения посвящён данный 

раздел. 

 

7.1 РАЗМЕРНОСТИ КОНТИНУУМОВ 

 

Трудные вопросы топологической устойчи-

вости структур и состояний при различных взаи-

модействиях связаны с дробной размерностью 

континуумов. В разделе 5.3 обсуждался вопрос 

трёхмерных полей в двумерных диполиках. Это 

принципиальным момент, когда икосаэдр перехо-

дит в сферу. Вот пример. 

 

 
Рис. 22. Перестановки 12 шаров вокруг централь-

ного шара. Заимствовано из [23]. 

 

Рассмотрим набор из 12 единичных шаров, ка-

сающихся центрального шара, расположенных как 

в ГЦК-решетке. В [23] показано, что они распо-

ложены настолько просторно, что 12 шаров мож-

но переставить произвольным образом, катая их 

вокруг центрального шара так, чтобы ни в какой 

момент они не пересекались. 

На рис. 22 представлен один из способов до-

казательства этого факта. На рис. 22a изображены 

12 точек касания с центральным шаром в началь-

ный момент, когда остальные шары находятся в 

вершинах кубооктаэдра ГЦК-решетки. Этот кубо-

октаэдр можно вращать вокруг центра квадратной 

грани, получая перестановку 

1 = (0, 10, 3, 11) (1, 9, 4, 2) (5, 6, 7, 8). 

Двигая шары в направлениях, указанных 

стрелками, их можно непрерывно перевести в 

икосаэдральное расположение (см. рис. 22b). Рас-

стояния теперь настолько увеличились, что 12 

шаров уже не касаются друг друга. В этой конфи-

гурации назовем любой шар, например, с номером 

1, южным полюсом, а противоположный (с номе-

ром 4) – северным. Будем считать, что любой дру-

гой шар является спутником ближайшего из этих 

полюсов, как показано на рис. 18c. Теперь при-

близим каждый шар к его полярному шару до их 

касания (в направлении стрелок на рис. 18с). Пять 

шаров северного полюса можно теперь повернуть 

вокруг него, получая перестановку  

2 = (3, 6, 5, 9, 10). 

Другой выбор полюсов даст двенадцать 5-

циклов, подобных 2. Эти двенадцать 5-циклов 

порождают знакопеременную группу A12.  

Слабыми возмущениями движений шаров –

спутников полярного шара – мы можем получить 

двенадцать 5-циклов, подобных 2 (которые по-

рождают A12), даже когда радиус шаров несколько 

больше, чем радиус центрального шара. В 12-

диполике, удаляя центральный шар, получаем 

икосаэдр с пустым центром, куда центральный 
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шар уже не может войти. Все 12 магнитных шаров 

образовали локально плотную упаковку. 

 

7.2 БЕСПОКОЙНЫЕ АЛЛОТРОПЫ 

 

Целые и дробные размерности – суть коды 

плотной упаковки шаров в пространствах высоких 

размерностей. Надо бы сравнить 5 и 6 шаров в 

диполике и в магнитных шарах. Но увеличение 

жесткости графена с топологическими дефектам 

[12], «шрамики» капель на сфере [74, 75], пер-

спективы синтеза алмаза [76 – 78] и тайна стекло-

углерода остаются за рамками статьи. 

Дробная электронная плотность, наверное, не 

совсем правильное представление, но пока при-

мем его за неимением лучшего для понимания 

токов в беспокойных аллотропах и логики их пе-

реходов для будущих квантовых компьютеров. 

Чисто углеродная электроника – это электро-

ника спиновых, зарядовых и других носителей 

квантовых чисел (токов) в беспокойных углерод-

ных аллотропах дробных размерностей. 

 

ВЫВОДЫ И ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
 

Итак, мы часто явно предполагали выше, что 

топологическими материалами, т.е. безщелевыми 

диэлектриками, являются наноалмазы  

Сформулируем теперь основной результат. 

Да, мы действительно думаем, что NDC, создан-

ный на базе алмазных шаров и обладающий це-

лым рядом уникальных свойств, является ключе-

вым материалом алмазной электроники. NDC яв-

ляется первым представителем нового класса то-

пологических углеродных материалов. 

Доказательство этого утверждения пока толь-

ко полуэмпирическое. Осталось дело за немногим: 

понять, что квантовая теория переноса не ограни-

чена 2D и 2D-подобных материалов и более инте-

ресные процессы квантового транспорта идут в 

нецелых размерностях. Этим и завершим рассмот-

рение самоорганизации низкоразмерных структур 

углерода в алмазной электронике. 
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