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СТРУКТУРА SP + SP3 ГИБРИДНЫХ УГЛЕРОДНЫХ ФАЗ 

 
Методами молекулярной механики рассчитаны структуры гибридных углеродных фаз, 

состоящих из углеродных атомов, находящихся в состояниях sp и sp3 гибридизации. Предло-
жена классификация sp+sp3 фаз. Рассчитаны структурные и энергетические параметры α, β, γ, δ 
карбиноалмазов, карбиноректангуланов и карбинокубанов.  
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Введение 
Атомы углерода в химических соедине-

ниях могут находиться в различных гибри-
дизированных состояниях — как основных 
sp, sp2, sp3, так и промежуточных spn или 
spm (где 1< n <2, 2 < m <3) [1–3]. Образова-
ние углеродных фаз, отличающихся струк-
турой и свойствами, возможно из углерод-
ных атомов, находящихся в различных гиб-
ридизированных состояниях. Все углерод-
ные соединения можно разделить на две 
группы. К первой группе относятся соеди-
нения углерода, в которых все углеродные 
атомы находятся в одинаковых гибридизи-
рованных состояниях. Такими соединения-
ми являются основные аллотропные моди-
фикации углерода — алмаз, графит, кар-
бин, которые состоят из углеродных атомов 
в одинаковых основных гибридизирован-
ных состояниях — sp3, sp2 и sp соответст-
венно [1–5]. Вторая группа представлена 
гибридными фазами и наноструктурами, 
состоящими из атомов углерода в разных 
гибридных состояниях [1–3]. Ряд гибрид-
ных фаз, состоящих из sp2 + spm + sp3 ато-
мов, синтезирован экспериментально — это 
стеклоуглерод [6], фазы, полученные при 
полимеризации фуллеренов [7; 8], углерод-
ная пена [9; 10; 11] и др. В результате тео-
ретических исследований предсказана воз-
можность устойчивого существования раз-
личных гибридных углеродных фаз и нано-

структур — графинов (sp+sp2) [12–14], гра-
финофуллеренов и графиновых нанотрубок 
(spn+spm) [15–20], слоисто-цепочечного уг-
лерода и супералмаза (sp+sp3) [21; 22], фаз, 
получающихся в результате полимеризации 
фуллеренов или нанотрубок (spm+sp3) [23–
26], глиттера [27; 27], хонекомбовых фаз 
[29], клатрата [30] (sp2+sp3) и др. [3].  

Наименее изученными гибридными со-
единениями являются sp+sp3 углеродные 
фазы. В данной работе выполнен теорети-
ческий анализ различных фаз такого соста-
ва, разработана схема классификации и вы-
полнены расчеты их структурных характе-
ристик.  

Рассмотрим особенности структуры и 
возможные механизмы формирования гиб-
ридных sp+sp3 углеродных фаз. Первой из 
теоретически предсказанных фаз такого 
типа является карбиноалмаз, или слоисто-
цепочечный углерод [21; 22]. Его структура 
состоит из алмазоподобных слоев sp3-
гибридизированных атомов, связанных 
друг с другом короткими углеродными по-
лииновыми цепочками из sp-гибридизиро-
ванных атомов, так что цепочки перпенди-
кулярны слоям (рис. 1а). Такая фаза была 
предложена в качестве переходной при 
превращении графита в алмаз под действи-
ем ударных волн [21].  

Другой гипотетической структурой 
предложенной в работе [22], является су-
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пералмаз (δ-карбиноалмаз). Его структура 
такова, что каждый атом углерода, находя-
щийся в состоянии sp3-гибридизации, со-
единяется с другими sp3 атомами посредст-
вом цепочек из двух sp-гибридизированных 
углеродных атомов (рис. 1б) [22]. Синтези-

ровать супералмаз возможно в результате 
полимеризации углеводородных молекул, 
имеющих структуру углеродного каркаса, 
аналогичную структуре элементарных уг-
леродных фрагментов супералмаза [22].  

 
 

 
 

Рис. 1. Структуры слоисто-цепочечного углерода (а) [21] и супералмаза (б) [22] 
 

 
Теоретически получение гибридных 

sp+sp3 соединений возможно из уже из-
вестных углеродных фаз, состоящих из sp3-
гибридизированных атомов. Рассмотрим 
закономерности формирования таких со-
единений и схему их классификации, при 
этом ограничимся рассмотрением только 
таких структур, в которых все sp3-гибриди-
зированные атомы находятся в одинаковых 
структурных состояниях. 

Классификация гибридных  
углеродных фаз, состоящих из sp + sp3 

гибридизированных атомов 
Рассмотрим, какие из sp + sp3 гибрид-

ных фаз могут получиться на основе алма-
за, ректангулана [31] и суперкубана [32], 
состоящих из атомов, находящихся в sp3-
гибридизированном состоянии (рис. 2). 

. 
 

 

 
Рис. 2. Структуры алмаза (a), ректангулана (б) и суперкубана (в) 

а) б) в) 

(а) б) 

Структура sp + sp3 гибридных углеродных фаз
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Первый критерий, который можно по-

ложить в основу классификационной схе-
мы, — это степень отличия структур новых 
sp+sp3 фаз от исходных sp3 структур, на ос-
нове которых они строятся. Получение но-
вого sp+sp3 гибридного материала можно 
модельно представить как результат заме-
ны в окружении из четырех sp3-гибриди-
зированных атомов у каждого sp3 атома на 
атомы в состоянии sp гибридизации. Осо-
бенности структуры sp+sp3 соединений за-
висят от начальной структуры sp3 фаз до 
того, как карбиновые цепочки были вне-
дрены в их каркас. Если одна из связей у 
каждого sp3 атома с другими четырьмя sp3 
атомами заменена на связь с sp атомом, то в 
результате получаются α-фазы; аналогично 
предыдущему случаю, если в окружении 
каждого sp3 атома два sp3 атома заменены 
на sp атомы, то формируются β-фазы; если 
три sp3 атома заменены на sp атомы, то это 
γ-структуры; и, наконец, если все окруже-
ние sp3 атома состоит из sp атомов, то по-
лучаются δ гибридные соединения. 

 

Второй критерий, по которому отлича-
ются различные виды sp+sp3 фаз, заключа-
ется в том, какие именно из четырех связей 
у каждого sp3 атома в изначальной sp3 фазе 
были заменены на sp-sp3 связи. Поясним 
это на примере определения возможных 
структур при помощи этого критерия для β-
карбиноректангулана. В ректангулане каж-
дый атом улерода образует четыре  связи с 
соседними атомами. Если эти связи прону-
меровать как 1, 2, 3, 4, то эквивалентными 
связями будут связи 1 и 2, 3 и 4 (рис. 3, 4). 
Поэтому при различных вариантах замен 
sp3-sp3 связей на карбиновые цепочки могут 
получаться разные фазы. Для получения  
β-карбиноректангулана необходима замена 
двух связей и возможные комбинации от-
носительного расположения полииновых 
цепочек: 12, 13, 14, 23, 24, 34. Из них экви-
валентными являются 13, 14, 23, 24. В ито-
ге возможно формирование трех различных 
β-карбиноректангулановых фаз: β1-, β2- и 
β3-карбиноректангулана (рис. 3). Анало-
гичным способом можно найти подтипы 
для любых α-, β-, γ-фаз. 

Рис. 3. Sp+sp3 фазы, отличающиеся относительным расположением карбиновых цепочек: 
 β1-карбиноректангулан-1 (а), β2-карбиноректангулан-1 (б), β3-карбиноректангулан-1 (в) 
(черным цветом выделены sp гибридизированные атомы углерода, серым — sp3 атомы) 

 
 
 

Третий критерий, с помощью которого 
можно дифференцировать различные 
sp+sp3 фазы, — это различная длина карби-
новых цепочек, образованных sp-гибри-
дизированными атомами. Так, например, 
можно различать структуры α-карбино-

алмаза-1, α-карбиноалмаза-2, α-карбино-
алмаза-3 и т. д., где коэффициенты 1, 2, 3… 
обозначают число пар sp-гибридизи-
рованных атомов углерода, образующих 
карбиновые цепочки. 

а) б) в) 
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Рис. 4. Нумерация связей в структурах алмаза (а), ректангулана (б) и суперкубана (в) 

 
 
Методика модельных расчетов 

В работе также были выполнены расче-
ты геометрически оптимизированной 
структуры кластеров исходных sp3 фаз: ал-
маза, ректангулана и суперкубана, а также 
кластеров гибридных sp+sp3 фаз, возмож-
ность существования которых была уста-
новлена в результате теоретического анали-
за на основе разработанной классификаци-
онной схемы. Геометрическая оптимизация 
проводилась методом молекулярной меха-
ники MM+ [31] для кластеров, содержав-
ших от 288 до 1756 атомов. Оборванные 
углерод-углеродные связи на поверхности 
кластеров были компенсированы атомами 
водорода. Для геометрически оптимизиро-
ванных кластеров находили параметры 
элементарных ячеек соответствующих фаз. 
Энергетические характеристики различных 
фаз вычисляли с помощью полуэмпириче-
ского квантовомеханического метода PM3 
(Parameterized Model revision 3). Сначала 
вычислялась полная энергия связей класте-
ров Ebind., затем находили среднюю удель-
ную энергию углерод-углеродной связи 
<EC-C> для различных фаз. В качестве па-
раметра, описывающего относительную 
ориентацию межатомных связей в sp+sp3 
фазах, использовали углы βij (i ≠ j; i, j = 1, 2, 

3, 4, где i и j — номера связей) между каж-
дой парой из четырех связей у каждого sp3 
атома. 

Для описания деформации карбиновых 
цепочек использовался параметр, характе-
ризующий углы деформации карбиновых 
цепочек ξi (i = 1, 2, 3, 4, где i — номер свя-
зи), входящих в структуру sp3-sp соедине-
ний, ξ — угол между прямой, соединяющей 
два ближайших sp3-гибридизированных 
атома, и прямой, соединяющей sp3 и бли-
жайший к нему sp-гибридизированный 
атом карбиновой цепочки, которая соеди-
няет пару sp3 атомов. Если для карбиноал-
мазов этот введенный параметр не обязате-
лен (т. к. все ξi ≈ 0), то для карбиноректан-
гулановых и карбинокубановых фаз он не-
обходим, т. к. в них карбиновые цепочки 
изогнуты. 

 
Результаты исследования 

В результате выполненных модельных 
расчетов установлено, что возможно фор-
мирование всего четырех типов sp3-sp гиб-
ридных соединений на основе алмаза: α-, β-, 
γ- и δ-карбиноалмаз (рис. 5). Существова-
ние по одной структурной разновидности 
каждого из карбиноалмазов обусловлено 
равенством всех углов βij в алмазе. 

  
 

а) б) в) 

Структура sp + sp3 гибридных углеродных фаз
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Рис. 5. Геометрически оптимизированные кластеры β-карбиноалмаза-1 (а)  
и γ-карбиноалмаза-1 (б) 

 
Поскольку в структуре ректангулана не 

все углы βij равны между собой, то у α- и  
γ-карбиноректангуланов существует по две 
структурных разновидности, у β-карбино-
ректангуланов — три, исключением явля-

ется δ-карбиноректангулан, имеющий 
единственную структурную разновидность. 
Весь класс соединений представлен восе-
мью структурами: α1-, α2-, β1-, β2-, β3-, γ1-, 
γ2- и δ-карбиноректангуланом (рис. 6). 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
Рис. 6. Геометрически оптимизированные кластеры α-карбино-ректангулана-1 (а)  

и δ-карбиноректангулана-1 (б) 
 
 

В третьем классе рассмотренных струк-
тур — карбинокубанах, формирующихся на 
основе суперкубана, вследствие различных 
значениий углов βij у α, β и γ фаз появляют-

ся подтипы. Весь класс соединений пред-
ставлен семью структурами: α1-, α2-, β1-, 
β2-, γ1-, γ2- и δ-карбинокубаном (рис. 7).

  

а) б) 

а) б) 

Е. А. Беленков, В. А. Грешняков, В. В. Мавринский
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Рис. 7. Геометрически оптимизированные кластеры γ1-карбинокубана-1 (а)  
и γ2-карбинокубана-1 (б) 

 
В табл. 1 представлены структурные ха-

рактеристики, рассчитанные для карбино-
алмазных, карбиноректангулановых и кар-
бинокубановых фаз.  

В ходе сравнительного анализа было ус-
тановлено, что наблюдается уменьшение 
плотности карбиноалмазных фаз с увели-
чением как относительного числа sp-гибри-
дизированных атомов. Из рассчитанных 
структур самая низкая плотность 0,91 г/см3 
соответствует δ-карбиноалмазу-1, что более 
чем в два раза меньше плотности графита, а 
наибольшая 2,93 г/см3 — α-карбиноалмазу-
1 (табл.1). Углы βij в структурах от α к δ 
(т. е. при увеличении доли sp:sp3 связей) 
стремятся к углу 109,47°, характерному для 
алмаза, причем максимальное отклонение 
от этого значения наблюдается у β-кар-
биноалмаза-1 и составляет 9,0°. Минималь-
ное отклонение углов βij Δ ~ 0,5° характер-
но для δ-карбиноалмаза-1, что означает 
фактическое совпадение с βij в алмазе. Во 
всех карбиноалмазных фазах карбиновые 
цепочки практически не деформированы, 
т. е. для всех соединений ξi < 0,7°, а кажу-
щееся увеличение углов ξi для фаз от α к δ 
обусловлено сильной зависимостью этого 
параметра от размеров кластеров; для того 
чтобы в кластерах δ фазы изгиб был мень-
ше необходимо, чтобы их размеры были 
больше таковых для других фаз, потому что 

в заметный изгиб карбиновых цепочек на-
блюдается только при приближении к по-
верхностям кластеров, а у δ кластеров, раз-
мером сопоставимых с α кластерами, по-
верхностный эффект оказывает сильное 
влияние даже на внутреннюю структуру. 

Для карбиноректангуланвых фаз 
уменьшение плотности соединений на-
блюдается при увеличении относительного 
числа карбиновых цепочек в структурах от 
α к δ, а также при увеличении количества 
sp атомов в составе отдельных цепочек. Из 
рассчитанных структур наименьшей плот-
ностью 0,89 г/см3 обладает δ-карбино-
ректангулан-1, а наибольшая 2,87 г/см3 у 
α1- карбиноректангулана-1 (табл. 1). Плот-
ности α1-, β1-, γ1- и δ-карбиноректан-
гулана-1 практически совпадают с плотно-
стями α-, β-, γ- и δ-карбиноалмаза-1 соот-
ветственно, причем максимальное расхож-
дение наблюдается для δ-структур и со-
ставляет менее 3,5% (табл. 1). 

Плотность карбинокубанов, так же как 
для карбиноалмазов и карбиноректангула-
нов, уменьшается при увеличении доли sp 
гибридизированных атомов. Наименьшей 
плотностью 0,42 г/см3 из рассчитанных 
структур обладает γ1-карбинокубан-3, а 
наибольшая плотность 2,49 г/см3 у α1-кар-
бинокубана-1. При одинаковом соотноше-

а) б) 

Структура sp + sp3 гибридных углеродных фаз
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нии sp : sp3 атомов меньшей плотностью об-
ладают те соединения, в которых кар-
биновые цепочки не изогнуты и заменяют 
связи 1 (например, плотность α2-карби-
нокубана-1 меньше плотности α1-кар-
бинокубана-1) (рис. 4). Подобная законо-
мерность прослеживается также для карби-
норектангуланов. Для фаз, в которых карби-

новые цепочки заменяют связи 2, 3 и 4, со-
стояние гибридизации sp3±δ атомов стремит-
ся к sp3 гибридному, как в структуре алмаза 
(δ → 0); это связано с тем, что происходит 
сильный изгиб цепочек, за счет этого углы 
βij становятся одинаковыми.  

 

Таблица 1 
Структурные характеристики различных sp+sp3 фаз 

 (сингония: К — кубическая, Т — тетрагональная, Р — ромбическая, М — моноклинная; 
a, b и c — параметры элементарной ячейки структуры; nC — количество атомов  

углерода в элементарной ячейке; ρ — теоретически рассчитанная плотность соединения) 

Название фазы Синг. a, Å b, Å c, Å nC ρ, г/см3 

α-карбиноалмаз-1 М 9,28 4,80 2,65 8 2,88 
β-карбиноалмаз-1 Р 6,64 6,62 2,71 12 2,00 
γ-карбиноалмаз-1 М 7,21 6,72 4,93 16 1,33 
δ-карбиноалмаз-1 К 6,58 – – 40 0,91 

α1-карбиноректангулан-1 Р 9,26 4,61 2,61 16 2,87 
α2-карбиноректангулан-1 Т 4,94 – 4,96 16 2,63 
β1-карбиноректангулан-1 Т 9,94 – 2,69 24 2,00 
β1-карбиноректангулан-2 Т 14,25 – 2,78 40 1,41 
β2-карбиноректангулан-1 Т 6,71 – 6,81 24 1,56 
β2-карбиноректангулан-2 Т 8,36 – 10,84 40 1,05 
β3-карбиноректангулан-1 Р 9,88 5,29 4,89 24 1,87 
γ1-карбиноректангулан-1 Т 9,93 – 4,95 32 1,31 
γ2-карбиноректангулан-1 Р 11,54 6,99 6,46 32 1,23 
δ-карбиноректангулан-1 Т 11,61 – 6,81 40 0,87 
α1-карбинокубан-1 Т 5,05 – 10,05 32 2,49 
α2-карбинокубан-1 К 7,87 – – 32 1,31 
α2-карбинокубан-2 К 10,67 – – 48 0,79 
α2-карбинокубан-3 К 13,45 – – 64 0,52 
β1-карбинокубан-1 Т 9,95 – 5,23 48 1,85 
β2-карбинокубан-1 Т 6,77 – 14,32 48 1,46 
γ1-карбинокубан-1 К 9,98 – – 64 1,28 
γ1-карбинокубан-2 К 14,81 – – 112 0,69 
γ1-карбинокубан-3 К 19,64 – – 160 0,42 
γ2-карбинокубан-1 Т 13,28 – 6,34 64 1,14 
δ-карбинокубан-1 К 12,97 – – 80 0,73 

 
 

 

Е. А. Беленков, В. А. Грешняков, В. В. Мавринский



Авторезонансный метод управления слаборелятивистской динамикой доменной стенки ______________________________________________________________________________________________ 
 

 

29Моделирование генерации металлических нанопорошков... 

Результаты расчета средних энергий уг-
лерод-углеродных связей для карбиноалма-
зов, карбиноректангуланов и карбинокуба-
нов приведены в табл. 2. Анализ этих дан-
ных позволил выявить следующие законо-
мерности. 

Для карбиноалмазов средние энергии 
углерод-углеродных связей <EC-C> изменя-
ются от –74,89 для δ-карбиноалмаза-1 до –
77,91 ккал/моль для α-карбиноалмаза-1 
(табл. 2). <EC-C> для γ-карбиноалмаза-1 
больше, чем для β-карбиноалмаза-1, хотя из 
оценки, сделанной по соотношению трой-
ных и одинарных связей, в структурах 
должно быть наоборот. Причиной этого яв-
ляется то, что в структуре γ-карбиноалмаза-1 
все орбитальные углы βij отклоняются от 
алмазного 109,47° на величину ~ 3,4°, тогда 
как для β-карбиноалмаза-1 подобная разни-
ца для двух углов доходит до 4,0° и 9,0° и 

для оставшихся четырех углов составляет ~ 
1,5°, т. е. прослеживается зависимость ме-
жду максимальным отклонением βij от ал-
мазного угла и энергиями связей. 

В карбиноректангулановых фазах 
средние энергии углерод-углеродных свя-
зей изменяются от –71,82 для β1-карбино-
ректангулана-2 до –75,64 ккал/моль для 
β2-карбиноректангулана-1 (табл. 2). Для 
α-, β- и γ-типов карбиноректангуляна наи-
большая энергия связей <EC-C> соответст-
вует тем фазам, для которых минималь-
ной является сумма углов изгиба цепочек 
(Σξi); так, например, для β-карбиноректан-
гуланов-1 можно записать соотношение 
<EC-C>β–2 > <EC-C>β–1 > <EC-C>β–3, причем 
в данных соединениях суммы углов де-
формаций цепочек соответственно равны 
1,48°, 11,98° и 16,51°. 

Таблица 2 
Расчет средних энергий углерод-углеродных связей для структур карбиноалмазов,  

карбиноректангуланов и карбинокубанов с помощью метода PM3  
(СXHY, X и Y — число атомов углерода и водорода в кластере;  

nC–C — количество углерод-углеродных связей; Ebind. — полная энергия химической связи 
структуры; <EC–C> — средняя энергия C–C связи; ΔEC–C — погрешность в определении 

<EC–C>; размерность энергий ккал/моль) 
 

Название структуры Кластер nC–C Ebind. <EC–C> ΔEC–C 

α-карбиноалмаз-1 C294H106 535 –52049,07 –76,06 0,32 
β-карбиноалмаз-1 C552H124 1042 –90524,51 –75,23 0,19 
γ-карбиноалмаз-1 C526H108 998 –85781,34 –75,37 0,17 
δ-карбиноалмаз-1 C610H90 1175 –96800,47 –74,89 0,00 

α1-карбиноректангулан-1 C300H104 548 –50934,44 –74,38 0,04 
α2-карбиноректангулан-1 C208H80 376 –35997,52 –74,92 0,13 
β1-карбиноректангулан-1 C568H136 1068 –93477,21 –75,07 0,27 
β1-карбиноректангулан-2 C528H88 1012 –81295,22 –71,82 0,11 
β2-карбиноректангулан-1 C616H136 1164 –101350,2 –75,64 0,08 
β2-карбиноректангулан-2 C540H96 1032 –84653,16 –72,93 0,30 
β3-карбиноректангулан-1 C608H140 1146 –98182,09 –73,72 0,21 
γ1-карбиноректангулан-1 C612H108 1170 –98228,84 –74,93 0,06 
γ2-карбиноректангулан-1 C544H104 1036 –87474,96 –74,61 0,11 
δ-карбиноректангулан-1 C592H88 1140 –93733,63 –74,67 0,07 
α1-карбинокубан-1 C320H112 584 –54068,92 –73,82 0,06 
α2-карбинокубан-1 C528H112 1000 –86154,91 –75,20 0,69 
α2-карбинокубан-2 C528H96 1008 –83108,32 –73,13 0,79 

Структура sp + sp3 гибридных углеродных фаз
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Окончание табл. 2 

Название структуры Кластер nC–C Ebind. <EC–C> ΔEC–C 

α2-карбинокубан-3 C528H80 1016 –80923,31 –71,95 0,73 
β1-карбинокубан-1 C576H80 1112 –88524,19 –72,57 0,20 
β2-карбинокубан-1 C496H80 952 –77803,70 –73,51 0,23 
γ1-карбинокубан-1 C568H80 1096 –89490,98 –74,51 0,08 
γ1-карбинокубан-2 C488H72 940 –74660,37 –71,93 0,05 
γ1-карбинокубан-3 C544H48 1064 –80061,55 –70,83 0,02 
γ2-карбинокубан-1 C560H80 1080 –86802,75 –73,13 0,08 
δ-карбинокубан-1 C544H56 1060 –83863,44 –73,95 0,10 

 
 

Для карбинокубановых фаз <EC–C> из-
меняются от –70,83 для γ1-карбинокубана-
3 до –75,20 ккал/моль для α2-карбинокуба-
на-1 (табл. 2). Так же как и для карбино-
ректангуланов, в α-, β- и γ-карбинокубанах 
наибольшую <EC–C> имеют те, у которых 
сумма углов изгиба цепочек (Σξi) наи-
меньшая. 

 
Обсуждение результатов 

В результате исследований, выполнен-
ных в работе, была уточнена классифика-
ция sp+sp3, предложенная в [34]. Ранее бы-
ло установлено, что класс карбиноалмазов 
представлен четырьмя структурами, класс 
карбинокубанов — семью структурами и 
карбиноректангуланы представлены пятью 
структурами [3; 34]. В данной работе была 
установлена возможность существования 
еще трех новых структур (α2-, β3- и γ2-кар-
биноректангулан), а также доказано, что 
максимально возможное количество раз-
личных фаз для карбиноалмазов — четыре, 
для карбиноректангуланов — восемь и для 
карбинокубанов — семь.  

Впервые установлено, что в большинст-
ве гибридных sp+sp3 фаз карбиновые це-
почки изогнуты (исключением являются 
карбиноалмазы, а также карбинокубаны, в 
которых карбиновые цепочки заменяют 
связь 1). Изгиб цепочек по дуге окружности 
наблюдается у карбинокубанов в позициях 
2, 3 и 4 связей и у карбиноректангуланов в 
позициях 3 и 4 связей. И, наконец, в карби-

норектангуланах на позициях 1 и 2 связей 
карбиновые цепочки имеют синусоидаль-
ный изгиб. Для всех изученных sp+sp3 со-
единений плотности уменьшаются при уве-
личении относительного числа sp атомов. 
Наименьшую плотность имеют те соедине-
ния, в которых преобладают карбиновые 
цепочки с малым изгибом. Для трех пред-
ставленных классов sp+sp3 фаз можно запи-
сать убывающий ряд плотностей (sp:sp3 = 
const): ρк.а. > ρк.р. > ρк.к. (к.а. — карбиноал-
маз, к.р. — карбиноректангулан, к.к. — 
карбинокубан). Плотности большинства 
sp+sp3 соединений, вычисленные в данной 
работе, оказались достаточно близкими к 
плотностям, рассчитанным ранее [34].  

Абсолютные значения удельных энер-
гий связей, вычисленные методом PM3, 
значительно отличаются от аналогичных 
значений, найденных расширенным мето-
дом Хюккеля [34]. Однако общие законо-
мерности, характеризующие относительное 
соотношение энергетических характери-
стик различных фаз, аналогичны — <EC-C> 
в sp+sp3 фазах больше <EC–C> sp3 фаз, на 
основе которых они формируются. В ре-
зультате сопоставительного анализа сред-
них энергий C-C связей в sp3-sp структурах 
с карбиновыми цепочками из двух sp ато-
мов (рис. 8) установлено, что <EC-C>к.а. < 
<EC-C>к.р. < <EC-C>к.к., исключением являют-
ся β2-карбиноректангулан-1 и α2-карбино-
кубан-1.  
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Рис. 8. График зависимости средних энергий углерод-углеродных связей  
от отношения одинарных и тройных связей в различных sp+sp3 фазах: 

 ● — карбиноалмазных;  
○ — карбиноректангулановых;  

□ — карбинокубановых 
 
 

 
Экспериментальный синтеза sp+sp3 ма-

териалов, по-видимому, можно осущест-
вить в результате карбонизации и сшивки 
углеродных каркасов молекул, имеющих 
структуру, наиболее близкую к структуре 
будущего гибридного соединения. Методо-
логические основы полимеризации углево-
дородных молекул для получения новых 
углеродных фаз подробно рассмотрены в 
обзоре Дидриха и Рубина [22], и новые 
sp+sp3 углеродные фазы, структура кото-
рых была рассчитана в данной работе, мо-
гут быть синтезированы именно таким спо-
собом. 
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