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ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîðèñòûå óãëåðîäíûå
ìàòåðèàëû (ÏÓÌ) íàøëè øèðîêîå ïðèìåíå-
íèå â êà÷åñòâå ãåìîñîðáåíòîâ [1], íîñèòåëåé
êàòàëèçàòîðîâ [2], ìàòåðèàëîâ äëÿ ýëåêòðî-
äîâ ýíåðãîíàêîïèòåëüíûõ óñòðîéñòâ [3] è èç-
âëå÷åíèÿ òÿæåëûõ ìåòàëëîâ [4]. Äëÿ óëó÷øå-
íèÿ ñâîéñòâ âûñîêîïîðèñòûõ ìàòåðèàëîâ íå-
îáõîäèìî èññëåäîâàíèå çàêîíîìåðíîñòåé ôîð-
ìèðîâàíèÿ èõ ñòðóêòóðíûõ è òåêñòóðíûõ ïà-
ðàìåòðîâ, âëèÿþùèõ íà ñîðáöèîííûå è ýëåê-
òðîõèìè÷åñêèå ñâîéñòâà. Ïåðñïåêòèâíûì ïîä-
õîäîì äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðîöåññà ôîðìèðîâà-
íèÿ òåêñòóðû è óñòàíîâëåíèÿ âçàèìîñâÿçè
ìåæäó óñëîâèÿìè ïðîâåäåíèÿ ñèíòåçà è
ñòðóêòóðîé ïîëó÷àåìûõ óãëåðîäíûõ ìàòåðè-
àëîâ ÿâëÿåòñÿ ïîëó÷åíèå ÏÓÌ èç èíäèâèäó-
àëüíûõ àðîìàòè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Èññëåäî-
âàíèå êàðáîíèçàöèè âåùåñòâ ñ èçâåñòíûì ñî-
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Àííîòàöèÿ

Ðàññìîòðåíû ñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè ïåðñïåêòèâíîãî ìåçîïîðèñòîãî ìàòåðèàëà �Êåìåðèò� äëÿ ñî-
çäàíèÿ èîíèñòîðîâ. Ïðåäëîæåíà ìîäåëü ðàñïîëîæåíèÿ óãëåðîäíûõ ñëîåâ, ñîãëàñíî êîòîðîé òðåõìåðíî óïî-
ðÿäî÷åííûå íàíîêðèñòàëëè÷åñêèå äîìåíû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñëó÷àéíîå íàëîæåíèå ñèëüíîèçðåçàííûõ ãðà-
ôåíîâûõ ïëîñêîñòåé. Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ïîëó÷åííûõ ñòðóêòóð ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Óñ-
òàíîâëåíî, ÷òî ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû êà÷åñòâåííî ñîâïàäàþò ñ äàííûìè ÐÔÀ è ÊÐ-ñïåêòðîñêîïèè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: âûñîêîïîðèñòûå óãëåðîäíûå ìàòåðèàëû, ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà, íàíîêðèñòàëëè÷åñ-
êèå äîìåíû, ñòðóêòóðà

ñòàâîì è ñòðóêòóðîé ìîæåò ïîìî÷ü â äàëü-
íåéøåì âûÿñíèòü ìåõàíèçì îáðàçîâàíèÿ òåê-
ñòóðû ÏÓÌ è ñèíòåçèðîâàòü óãëåðîäíûå ìà-
òåðèàëû ñ çàðàíåå çàäàííûìè ñâîéñòâàìè.

Òàêèìè ìàòåðèàëàìè ÿâëÿåòñÿ ãðóïïà âû-
ñîêîïîðèñòûõ óãëåðîäíûõ ìàòåðèàëîâ ñ îáùèì
íàçâàíèåì �Êåìåðèò�, ñèíòåçèðîâàííûõ â
Èíñòèòóòå óãëåõèìèè è ñîâðåìåííîãî ìàòå-
ðèàëîâåäåíèÿ ÔÈÖ óãëÿ è óãëåõèìèè ÑÎ ÐÀÍ
(Êåìåðîâî) [5�8]. Ïðè êàðáîíèçàöèè êèñëîðîä-
è àçîòñîäåðæàùèõ îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé
(èíäèâèäóàëüíûõ è â ñìåñè) ôîðìèðóþòñÿ
ìèêðîïîðèñòûå ÏÓÌ ñ âûñîêîé óäåëüíîé ïî-
âåðõíîñòüþ, à ïðè äîáàâëåíèè â ðåàêöèîííóþ
ñìåñü ôóðôóðîëà � ìåçîïîðèñòûå ÏÓÌ.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìîòðåíû ñòðóê-
òóðíûå õàðàêòåðèñòèêè ìåçîïîðèñòûõ óãëå-
ðîäíûõ ìàòåðèàëîâ, ñèíòåçèðîâàííûõ èç ñìå-
ñè �ãèäðîõèíîí � ôóðôóðîë� (Kem-5 è Kem-6)
è �ôåíîë � ôóðôóðîë� (Kem-7 è Kem-8).
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ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÀß ×ÀÑÒÜ

Ñèíòåç ÏÓÌ ñ ðàçâèòîé ìåçîïîðèñòîñòüþ
ïðîâîäèëè â äâà ýòàïà. Ñíà÷àëà èñõîäíûå âå-
ùåñòâà (ïðåêóðñîðû) ñìåøèâàëè ñ ýêâèìîëÿð-
íîé ñìåñüþ ãèäðîêñèäîâ íàòðèÿ è êàëèÿ â ñî-
îòíîøåíèè 1 : 5 (ïî ìàññå), ïîëó÷åííóþ ñìåñü
ïîäâåðãàëè ïëàâëåíèþ ïðè òåìïåðàòóðå
~250 °Ñ â òå÷åíèå 3 ÷. Íà âòîðîì ýòàïå ïëàâ
êàðáîíèçèðîâàëè íà âîçäóõå ïðè òåìïåðàòó-
ðå 700�900 °Ñ â òå÷åíèå îïðåäåëåííîãî âðå-
ìåíè (òàáë. 1). Ïîëó÷åííûé êàðáîíèçàò ïðî-
ìûâàëè âîäîé äî íåéòðàëüíîé ðåàêöèè ïðî-
ìûâíûõ âîä è ñóøèëè äî ïîñòîÿííîé ìàññû
ïðè òåìïåðàòóðå 105 °Ñ [5].

Ðåãèñòðàöèþ ðåíòãåíîãðàìì ïðîâîäèëè íà
äèôðàêòîìåòðå HZG-4 ñ CuKα-èçëó÷åíèåì.

Ñïåêòðû ÊÐ ïîëó÷åíû íà Ðàìàí-ñïåêòðîìåò-
ðå Horiba Jobin Yvon LabRAM HR800. Â êà÷åñò-
âå èñòî÷íèêà ñâåòà èñïîëüçîâàëñÿ ãåëèé-íåî-
íîâûé ëàçåð ñ îñíîâíîé ëèíèåé íàêà÷êè 633 íì.

ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

Ðåíòãåíîôàçîâûé àíàëèç

Ðåôëåêñû ÏÓÌ �Êåìåðèò� ñèëüíî óøèðå-
íû, ÷òî óêàçûâàåò íà âûñîêóþ ñòåïåíü
àìîðôíîñòè ñèíòåçèðîâàííûõ óãëåðîäíûõ ìà-
òåðèàëîâ (ðèñ. 1). Ðåôëåêñ 002 ñäâèíóò â ñòî-

ÒÀÁËÈÖÀ 1

Óñëîâèÿ ñèíòåçà ìåçîïîðèñòûõ óãëåðîäíûõ ìàòåðèàëîâ

Îáðàçöû Ñîîòíîøåíèå ïðåêóðñîðîâ, ìîëü/ìîëü Óñëîâèÿ ñèíòåçà

Kem-5 Ãèäðîõèíîí + ôóðôóðîë (1 : 2) T = 700 °Ñ, t = 60 ìèí

Kem-6 Ãèäðîõèíîí + ôóðôóðîë (1 : 1) T = 700 °Ñ, t = 60 ìèí

Kem-7 Ôåíîë + ôóðôóðîë (1 : 2) T = 900 °Ñ, t = 10 ìèí

Kem-8 Ôåíîë + ôóðôóðîë (1 : 1) T = 900 °Ñ, t = 10 ìèí

Ïðèìå÷àíèå. T � òåìïåðàòóðà êàðáîíèçàöèè, t � âðåìÿ êàðáîíèçàöèè.

Ðèñ. 1. Ðåíòãåíîãðàììû îáðàçöîâ ÏÓÌ Kem-6, Kem-7, Kem-8 ñ ðàçâèòîé ìåçîïîðèñòîñòüþ.
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ðîíó ìàëûõ óãëîâ (~22.5°) îòíîñèòåëüíî ðåôëåê-
ñà 002 (~26.5°) èäåàëüíîãî ãðàôèòà, ÷òî ñâèäå-
òåëüñòâóåò îá óâåëè÷åíèè ìåæïëîñêîñòíîãî ðàñ-
ñòîÿíèÿ â ÏÓÌ (3.95 Å) íà 15�18 %. Êðîìå òîãî,
íà ðåíòãåíîãðàììàõ çàìåòåí ñëàáî âûðàæåííûé
ïèê ïðè 14°, ñâèäåòåëüñòâóþùèé î íàëè÷èè
ñòðóêòóð ñ ìåæïëîñêîñòíûì ðàññòîÿíèåì 6.61 Å.

Ïàðàìåòðû, õàðàêòåðèçóþùèå ïðîñòðàí-
ñòâåííî-îäíîðîäíûå îáëàñòè ñ ãðàôèòîïîäîá-
íîé ñòðóêòóðîé (äîìåíû), îöåíåíû ïî âåëè-
÷èíå ðåôëåêñîâ 002 è 100 [8]: ñðåäíèé ðàçìåð
óïîðÿäî÷åííûõ êðèñòàëëèòîâ ñîñòàâëÿåò 1.0�
1.5 íì âäîëü îñè à è 1.0�1.2 íì âäîëü îñè ñ (òðè-
÷åòûðå ãðàôåíîâûõ ñëîÿ).

Àëüòåðíàòèâíóþ îöåíêó êîëè÷åñòâà ñëîåâ â
äîìåíå ìîæíî ïðîâåñòè ïî âåëè÷èíå ìåæïëîñ-
êîñòíîãî ðàññòîÿíèÿ âäîëü îñè ñ d002.

Â ðàáîòå [9] ïðèâåäåíû ñëåäóþùèå äàííûå ïî âçà-
èìîñâÿçè d002 è ÷èñëà ñëîåâ âäîëü îñè ñ Nl (òàáë. 2).

Âçàèìîñâÿçü Nl è d002 ìîæíî àïïðîêñèìè-
ðîâàòü ñëåäóþùåé ôîðìóëîé

002 � 3.414
� 0.694 ln

18.81l

d
N  =   

Ïîäñòàâëÿÿ â ýòó ôîðìóëó ýêñïåðèìåí-
òàëüíîå çíà÷åíèå d002 (3.95 Å), ïîëó÷àåì, ÷òî
ñðåäíåå ÷èñëî ñëîåâ ðàâíî 2.5 (äâóõ-òðåõñëîé-
íàÿ óïàêîâêà).

Ñïåêòðîñêîïèÿ êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ

Â ñïåêòðàõ ÊÐ èññëåäîâàííûõ îáðàçöîâ
ÏÓÌ â îáëàñòè 1000�1800 ñì�1 íàáëþäàþòñÿ
äâå ñèëüíûå ëèíèè (ðèñ. 2). Ëèíèÿ G (1580�
1600 ñì�1) ñîîòâåòñòâóåò ðàçðåøåííûì êîëå-
áàíèÿì E2g ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè ãðàôèòà.
Çíà÷èòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ëèíèè D (1310�
1340 ñì�1), êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò êîëåáàòåëü-
íîé ìîäå A1g, çàïðåùåííîé ïðàâèëàìè îòáîðà
äëÿ èäåàëüíîãî ãðàôèòà, ñâèäåòåëüñòâóåò î
íàëè÷èè áîëüøîãî ÷èñëà ñòðóêòóðíûõ äåôåê-
òîâ. Îáå ëèíèè îòíîñÿòñÿ ê sp2-ãèáðèäèçèðî-
âàííîìó óãëåðîäó [10]. Êðîìå òîãî, àñèììåò-
ðèÿ D-ëèíèè îòðàæàåò íàëè÷èå â îáëàñòè
1000�1100 ñì�1 ñëàáîé ëèíèè, ñîîòâåòñòâóþ-
ùåé ðàññåÿíèþ íà êîëåáàíèÿõ sp3-ãèáðèäè-
çèðîâàííîãî óãëåðîäà (Ò-ëèíèÿ) [10].

ÒÀÁËÈÖÀ 2

Êîëè÷åñòâî ñëîåâ Nl, ìåæñëîåâîå ðàññòîÿíèå d002

è òîëùèíà êðèñòàëëèòà D ìíîãîñëîéíîãî ãðàôåíà
[8, ñ èçìåíåíèÿìè]

Nl d002, Å D, Å

3 3.664  7.327

4 3.474 40.422

5 3.426 13.704

6 3.420 17.100

7 3.414 20.484

Ðèñ. 2. ÊÐ-ñïåêòðû îáðàçöîâ ÏÓÌ Kem-5, Kem-6, Kem-8.
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Â ðàáîòå [11] ïîêàçàíî, ÷òî âçàèìîñâÿçü
ìåæäó ñîîòíîøåíèåì èíòåíñèâíîñòåé D- è G-
ëèíèé è ñðåäíèì ðàçìåðîì êðèñòàëëèòà ïî îñè à
îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé

�10
�1

4 D

G
 = (2.4  10 )a l

I

I
L

 
   

⋅ λ

ãäå λl � äëèíà âîëíû ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ.
Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïî äàííîé ôîðìóëå ïðè-
âåäåíû â òàáë. 3. Àíàëîãè÷íóþ îöåíêó ðàçìå-
ðîâ êðèñòàëëèòîâ âäîëü îñè ñ [12] âûïîëíèòü
íå óäàëîñü èç-çà äèôôóçíîãî õàðàêòåðà ïèêîâ
D′ è G′ â îáëàñòè 2700�2900 ñì�1 (ñì. ðèñ. 2).

Êàê âèäíî èç äàííûõ òàáë. 3, cðåäíèé ðàç-
ìåð êðèñòàëëèòà âäîëü îñè à, îïðåäåëåííûé
ïî äàííûì ÊÐ-ñïåêòðîñêîïèè, áîëåå ÷åì íà
ïîðÿäîê ïðåâûøàåò ðàçìåð, îïðåäåëåííûé ïî

äàííûì ÐÔÀ. Äëÿ îáúÿñíåíèÿ ñòîëü çíà÷è-
òåëüíûõ ðàçëè÷èé â îöåíêàõ îòìåòèì, ÷òî â
ÊÐ-ñïåêòðàõ îïðåäåëÿåòñÿ îòíîøåíèå ÷èñëà
àòîìîâ â èäåàëüíîé ðåøåòêå ê ÷èñëó àòîìîâ
íà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëèòà è âáëèçè äåôåê-
òîâ, à ìåòîäîì ÐÔÀ � êîëè÷åñòâî àòîìíûõ
ðÿäîâ âäîëü ñëîÿ. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî
äëÿ ãðàôåíîâûõ ñëîåâ ñ îäèíàêîâîé äîëåé
àòîìîâ â èäåàëüíîé ðåøåòêå Nâí/N0 ñîîòíîøå-
íèå ïèêîâ ID/IG áóäåò îäèíàêîâûì. Òîãäà ñèëü-
íîèçðåçàííûé ãðàôåíîâûé ëèñò ñ õàðàêòåðíûì
óïîðÿäî÷åííûì ëèíåéíûì ðàçìåðîì 1.2�1.5 íì
áóäåò èìåòü òàêóþ æå äîëþ âíóòðåííèõ àòî-
ìîâ (è, ñîîòâåòñòâåííî, ñîîòíîøåíèå ïèêîâ
ID/IG), ÷òî è ñïëîøíîé ëèñò ãðàôåíà ñ âíóò-
ðåííèìè äåôåêòàìè ñ ðàçìåðàìè 30�40 íì.

ÒÀÁËÈÖÀ 3

Ïàðàìåòðû ñïåêòðîâ ÊÐ ìåçîïîðèñòûõ ÏÓÌ �Êåìåðèò�

Ïàðàìåòðû Êåì-5 Êåì-6 Êåì-8

Ìàêñèìóì D-ïîëîñû lD, ñì�1 1325 1312 1339

Ìàêñèìóì G-ïîëîñû lG, ñì�1 1597 1597 1579

Èíòåíñèâíîñòü D-ïîëîñû, ID, îòí. åä. 2115.75 2127.66 1783.28

Èíòåíñèâíîñòü D-ïîëîñû, IG, îòí. åä. 1835.22 1837.00 1806.64

Ñîîòíîøåíèå ID/IG 1.15 1.16 0.99

Ðàçìåð êðèñòàëëèòà âäîëü îñè a, La, íì 33.5 33.4 38.8

Ðèñ. 3 Åäèíè÷íûé ñèëüíîèçðåçàííûé ãðàôåíîâûé ëèñò.
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ÌÎÄÅËÜ ÓÏÀÊÎÂÊÈ ÓÃËÅÐÎÄÍÛÕ ÑËÎÅÂ

Îáîáùàÿ âûøåñêàçàííîå, ìîæíî ïðåäëî-
æèòü ìîäåëü óïàêîâêè óãëåðîäíûõ ñëîåâ â
ÏÓÌ �Êåìåðèò�, îñíîâàííóþ íà ñëåäóþùèõ
ïðåäïîëîæåíèÿõ:

1. Ãðàôåíîâûå ñëîè íå èìåþò âíóòðåííèõ
äåôåêòîâ.

2. Ðàçìåð óïîðÿäî÷åííûõ ôðàãìåíòîâ âäîëü
îñè à ñîñòàâëÿåò 1.2�1.5 íì.

3. Ñîîòíîøåíèå àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè è
âíóòðè ãðàôåíîâîãî ëèñòà íàõîäèòñÿ â ïðå-
äåëàõ 0.35�0.40.

4. Åäèíè÷íûå ãðàôåíîâûå ëèñòû ñèëüíî
èçðåçàíû (ðèñ. 3).

5. Ãðàôåíîâûå ëèñòû ðàñïîëîæåíû ïî÷òè
ïàðàëëåëüíî, íî õàîòè÷íî ïîâåðíóòû îòíîñè-
òåëüíî äðóã äðóãà.

6. Âñëåäñòâèå ýòîé óïîðÿäî÷åííîñòè äâóõ-
òðåõ- (ðåæå � ÷åòûðåõñëîéíûå) îáðàçóþùèå
äîìåíû äîñòàòî÷íî ðåäêè.

7. ×àñòü ñîâïàäàþùèõ óïîðÿäî÷åííûõ
ôðàãìåíòîâ ðàçäåëåíà ïóñòûì ïðîñòðàíñòâîì
ïðîìåæóòî÷íîãî ñëîÿ, îáðàçóÿ ñòðóêòóðû ñ
óâåëè÷åííûì ìåæàòîìíûì ðàññòîÿíèåì

Ñòðóêòóðà ÏÓÌ îáðàçîâàíà ñëó÷àéíûì
íàëîæåíèåì òàêèõ ëèñòîâ, â áîëüøèíñòâå ñëó-
÷àåâ ïî÷òè ïàðàëëåëüíûõ. Âîçìîæíû ðàçíûå
âàðèàíòû: óãëåðîäíûå ôðàãìåíòû ðàçíûõ ñëî-
åâ ìîãóò îêàçûâàòüñÿ äðóã íàä äðóãîì, òîãäà
ïîëó÷àþòñÿ 3�4-ñëîéíûå ó÷àñòêè ñ ìåæñëîå-
âûì ðàññòîÿíèåì ïî÷òè 4 Å, êîòîðûå ïîÿâëÿ-
þòñÿ â ñïåêòðàõ ÐÔÀ ïðè 2θ = 22°; ìîãóò ÷å-

ðåäîâàòüñÿ ÷åðåç ñëîé, è òîãäà ìåæñëîåâîå
ðàññòîÿíèå ñîñòàâèò 6.6 Å, äàâàÿ íà ðåíòãåíî-
ãðàììå ïèê ïðè 2θ = 14°; îíè ìîãóò âîîáùå íå
ñîâïàäàòü, ïîðîæäàÿ ïóñòîòû (ðèñ. 4).

Äëÿ ïðîâåðêè àäåêâàòíîñòè ìîäåëè ïðîâå-
äåíî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå
ïÿòèñëîåâîãî ôðàãìåíòà (ñì. ðèñ. 4). Ìîäåëèðî-
âàíèå ïðîâîäèëîñü â ðàìêàõ êàíîíè÷åñêîãî
NVT-àíñàìáëÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì òåðìîñòàòà
Íîçå�Õóâåðà, êîíñòàíòà òåðìîñòàòà ïðèíÿòà
ðàâíîé åäèíèöå, òåìïåðàòóðà 300 Ê, âçàèìîäåé-
ñòâèå ìåæäó àòîìàìè îïèñûâàëîñü ñèëîâûì
ïîëåì DREIDING. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé
Íüþòîíà ïðîâîäèëîñü ìåòîäîì Âåðëå, âðåìÿ
ðåëàêñàöèè ñîñòàâëÿëî 1�5 ïñ, âðåìÿ ðàñ÷å-
òà � 5�20 ïñ, øàã ïî âðåìåíè � 1�2 ôñ. Âû÷èñ-
ëåíèÿ ïðîâîäèëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàì-
ìû GULP [13] íà âû÷èñëèòåëüíîì êëàñòåðå Êå-
ìåðîâñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà. Äëÿ
îïòèìèçèðîâàííîé ñòðóêòóðû â ïðîãðàììå
Debyer [14] ïðîâåäåí ðàñ÷åò èíòåíñèâíîñòè ðàñ-
ñåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé ïî ôîðìóëå Äåáàÿ.
Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ êà÷åñòâåííî ñîîò-
âåòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì: ïðîÿâ-
ëÿþòñÿ ïèêè ïðè 2θ = 14, 22, 42°, îäíàêî èõ èí-
òåíñèâíîñòè ñèëüíî îòëè÷àþòñÿ îò ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ, ÷òî ãîâîðèò î íåîáõîäèìîñòè ìîäåëè-
ðîâàíèÿ áîëåå ïðîòÿæåííûõ ôðàãìåíòîâ.

ÂÛÂÎÄÛ

1. Îöåíêè ðàçìåðà óïîðÿäî÷åííûõ ôðàã-
ìåíòîâ âäîëü îñè à ïî äàííûì ÐÔÀ (1.2�1.5 íì)

Ðèñ. 4. Ìîäåëüíûé àíñàìáëü ãðàôåíîâûõ ëèñòîâ: 1 � îáëàñòü íàëîæåíèÿ òðåõ óïîðÿäî÷åííûõ ôðàãìåíòîâ
(~4 Å), 2 � íàëîæåíèå äâóõ ñëîåâ ñ óâåëè÷åííûì ðàññòîÿíèåì (~6 Å), 3 � íåñîâïàäàþùèå ôðàãìåíòû
ãðàôåíîâûõ ïëîñêîñòåé.
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è ÊÐ-ñïåêòðîñêîïèè (33�38 íì) îòëè÷àþòñÿ
áîëåå ÷åì íà ïîðÿäîê.

2. Ïðåäëîæåíà ìîäåëü óïàêîâêè óãëåðîä-
íûõ ñëîåâ â ÏÓÌ �Êåìåðèò�, ñîãëàñíî êîòî-
ðîé, ñèëüíî èçðåçàííûå ãðàôåíîâûå ñëîè ðàñ-
ïîëîæåíû ïî÷òè ïàðàëëåëüíî, îäíàêî õàîòè÷-
íî ïîâåðíóòû äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà.

3. Ïðîâåäåíî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìî-
äåëèðîâàíèå ïÿòèñëîéíîé óïàêîâêè, ðàññ÷èòàí-
íûé ïðîôèëü ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé êà-
÷åñòâåííî ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíîìó.

ÑÏÈÑÎÊ ËÈÒÅÐÀÒÓÐÛ

1 Mikhalovsky S. V., Nikolaev V. G. // Activated Carbon
Surfaces in Environmental Remediation. 2006. Vol. 7.
P. 529�561.

2 Ismagilov Z. R., Kerzhentsev M. A., Shikina N. V., Lisitsyn
A. S., L. B. Okhlopkova, Ch. N. Barnakov, Masao

Sakashita, Takashi Iijima, Kenichiro Tadokoro // Catal.
Today. 2005. Vol. 102�103. P. 58�66.

3 Mateishina Yu. G., Ulikhin A. S., Samarov A. V., Barnakov
Ch. N., Uvarov N. F. // Solid State Ionics. 2013. Vol. 251.
P. 59�61.

4 Øàâèíñêèé Á. Ì., Ëåâ÷åíêî Ë. Ì., Ìèòüêèí Â. Í., Ãà-
ëèöêèé À. À., Ãîëîâèçèíà Ò. Ñ. // Õèìèÿ óñò. ðàçâ.
2008. Ò. 16, ¹ 4. Ñ. 449�454.

5 Ïàò. 2206394 ÐÔ, 2003.
6 Áàðíàêîâ ×. Í., Êîçëîâ À. Ï. // Æóðí. íåîðãàí. õè-

ìèè. 2009. ¹ 12. Ñ. 1962�1966.
7 Ïàò. 2307069 ÐÔ, 2007.
8 Áàðíàêîâ ×. Í., Ñàìàðîâ À. À., Øèêèíà Í. Â., ßêóáèê

Ä. Ã. // Õèìèÿ óñò. ðàçâ. 2015. Ò. 23, ¹ 2. Ñ. 219�223.
9 Seung Hun Huh // Carbon. 2014. Vol. 78. P. 617�621.

10 Ferrari A. C., Robertson J. // Phys. Rev. B 64, 075414.
11 Pimenta M. A., Dresselhaus G., Dresselhaus M. S.,

Cancado L. G., Jorio A., Saito R. // Phys. Chem. Chem.
Phys. 2007. Vol. 9. P. 1276�1291.

12 Cancado L. G., Takai K., Enoki T., Endo M., Kim Y. A.,
Mizusaki H., Speziali N. L., Jorio A., Pimenta M. A. //
Carbon. 2008. Vol. 46. P. 272�275.

13 Gale J. D., Rohl A. L. // Mol. Simul. 2003. Vol. 29. P. 291�341.
14 [Ýëåêòðîííûé ðåñóðñ]: URL: https://github.com/

wojdyr/debyer (äàòà îáðàùåíèÿ 01.10.17)


