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Известно,  что  наноалмазы диаметром 2  нм,  присутствуют  в межзвездной  среде,  по‐
скольку  были  обнаружены  в досолнечных  метеоритах  [1]. Известно  также,  что  угле‐
родные  луковичные  структуры,  образующиеся  в результате  отжига  высоко‐
тетраэдрических углеродных нанокластеров, поглощают электромагнитное излучение 
вблизи  известного  в астрофизике  пика  217.5  нм на  кривой  экстинкции  света 
[2,3]. Этим  же свойством  обладают  наночастицы  алмаза,  покрытые  оболочкой  sp2‐ 
координированных атомов  [2]. В качестве одного из возможных механизмов образо‐
вания  луковичных  структур  из наноалмазов  является  механизм  разогрева  кластера, 
происходящего  в результате  многофотонного  поглощения  ультафиолетовой  части 
спектра звезд [4]. Однако, диапазон температур, при котором происходит превраще‐
ние  нанокластеров  алмаза  диаметром  2  нм,  и другие  его  параметры,  исследованы 
недостаточно. Поэтому интересно исследовать модификацию высокотетраэдрических 
кластеров углерода  таких размеров отжигом.  В настоящей работе методами молеку‐
лярной динамики проведено исследование стабильности и эволюции наноразмерных 
кластеров  тетраэдического  углерода  начиная  с момента  их зарождения  при  измене‐
нии их температуры. Показано, что кластер высокотетраэдрического углерода разме‐
ром 2 нм стабилен в отсутствии водорода. Поверхность такого кластера представляет 
собой сетку sp2‐ координированных атомов (оболочку), обволакивающую высокотет‐
раэдрическое  ядро.  Исследована  радиальная  функция  распределения  расстояний 
в таком  кластере.  Ее анализ  показывает,  что  в диапазоне  температур  4.2о‐Тс  К (Тс‐ 
температура  фазового  перехода),  толщина  оболочки  зависит  от температуры 
и времени  эволюции  нелинейно,  достигая  максимального  значения  при  временах 
эволюции  порядка  тысяч  фемтосекунд.  При  температуре  выше  Тс весь  кластер  пре‐
терпевает  превращение  в сетку  sp2‐  координированных  атомов.  При  дальнейшем 
росте температуры (T>Tc) происходит аморфизация кластера. 
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