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W niniejszej pracy przedstawione zostang wyniki badan przemiany
strukturalnej nanodiamentéw o $rednicy ok. 47 A w nanocebulki
weglowe w wyniku obrobki wysokotemperaturowej. W badaniach
tych zastosowano metode¢ dyfrakcji wysokoenergetycznego promi-
eniowania synchrotronowego oraz symulacji komputerowych dy-
namiki molekularnej (DM) z wykorzystaniem potencjaltu REBO
(Reactive Bond Order Potential) [1]. W trakcie procesu transform-
acji (tzw. grafityzacji) struktury cebulkowe przyjmuja ksztatt
sferyczny, a ich finalna forma przybiera ksztalt nanoczastek
wielo$ciennych oraz sferycznych z zamknigtymi powlokami,
zblizonymi do struktur fulerenowych. Tworzenie si¢ wydtuzonych
nanoczastek  wieloéciennych moze by¢ wyjasnione przez
wystgpowanie wyjsciowych nanodiamentow w formie aglomeratow
nanodiamentowych. W celu zbadania procesu grafityzacji
nanodiamentéw dla modelu nanodiamentu z pojedynczym diamen-
topodobnym rdzeniem (~5460 atomoéw wegla) oraz dla modelu nan-
odiamentu ze zblizniaczonym rdzeniem (~13500 atomow wegla)
przeprowadzone zostaty symulacje DM w temperaturze pokojowej.
Nastgpnie dla tej samej liczby atomow, dla obu przypadkow, wygen-
erowano modele atomowe dla dwoch strukturalnych standéw
posrednich w temperaturze 1673 K i 1973 K oraz dla stanu
koncowego struktury posiadajacej zdefektowane ikozaedryczne
fulereny w temperaturze 2273 K. Dla generowanych, a nastgpnie zo-
ptymalizowanych modeli obliczone zostaly teoretyczne natgzenia i
dalej zredukowane funkcje rozktadu radialnego. Poprawnos¢ zapro-
ponowanych modeli zostata zweryfikowana poprzez poréwnanie
wynikow teoretycznych z doswiadczalnymi zardwno w przestrzeni
odwrotnej jak i rzeczywistej. Na rysunku 1 przedstawiono teor-
etyczny czynnik struktury dla modelu nanocebulki weglowej otrzy-
manej w temperaturze 2273 K w poréwnaniu z danymi
doswiadczalnymi, a na rysunku 2 poréwnano otrzymany model z
doswiadczeniem w przestrzeni rzeczywistej. Proponowane przez nas

modele nanodiamentu oraz
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Rys. 1. Porodwnanie teoretycznego czynnika struktury z danymi
doswiadczalnymi dla nanocebulek wgglowych otrzymanych temper-

aturze 2273 K. We wstawce przedstawiono przekrdj przez model
atomowy nanocebulki weglowe;.
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Rys. 2. Poréwnanie teoretycznej zredukowanej funkcji rozktadu ra-

dialnego z danymi do$wiadczalnymi dla nanocebulek weglowych
otrzymanych temperaturze 2273 K.
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nanocebulek weglowych potwierdzaja wczesniejsze obserwacje
badanych struktur wykonane przy uzyciu transmisyjnego mik-
roskopu elektronowego [2] oraz nowe podejscie do opisu procesu
grafityzacji nanoczasteczek diamentowych.
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