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В последнее десятилетиe новые фазы угле-

рода притягивают интерес в не меньшей степе-
ни, чем фуллерены и нанотрубки. Среди этих 
новых фаз можно отметить С8, карбины, куби-
ческий графит. Структура последнего предло-
жена только недавно, хотя сама фаза синтези-
рована около пятидесяти лет назад. Подобная 
проблема определения структур новых фаз яв-
ляется обычной для новых форм углерода из-за 
их малого массового выхода, в отличие от, на-
пример, нанотрубок, выход которых относи-
тельно велик.    

Ауст и Дрикамер [1] наблюдали новую фа-
зу в 1963 году  при трансформации графита при 
высоком давлении. В 2004 году  нами предло-
жена структура этой фазы на основе доступных 
данных. Фаза были индексирована в кубиче-
ской системе с периодом решетки  ~5.55 Å со 
структурой  LTA цеолита [2]. 

В данной работе нами предложена новая 
структура кубического графита, а именно цео-
лит KFI, с помощью моделирования и анализа 
пиков дифракционных картин. Релаксирован-
ная ячейка KFI цеолита изображена на рис.1, 
вычисленная методом квантовой химии на 
уровне теории rhf/6-31g. Нанокластер пред-
ставляет собой элементарную ячейку этой фазы 
с sp3-cвязями. Вычисленный период решетки 
равен ~9.1 Å , плотность – 2.3 г/см3. Дифракци-
онный спектр структуры KFI хорошо согласу-
ется с экспериментальным [1], если заменить 
рефлексы 111 на 220, 200 на 310, 210 на 320, 
211 на 400, 220 на 421, 221 на 422, 222 на 440, и 
321 на 600. Таким образом, новый период ку-
бического графита равен ~9 Å. Длины связей 
равны 1.54 и 1.58 Å в соединительных квадра-
тах, 1.53, 1.56, и 1.57 Å в призмах, углы  - 90  и 
135 градусов. 
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Рис.1 Нанокластер цеолита KFI в качестве эле-
ментарной ячейки кубического графита. Атомы 
водорода, имитирующие периодические гра-
ничные условия, показаны  кружками  
меньших размеров 

 
Твердость вычислена по формуле 

120*ρ2/3/d5/2, где ρ − плотность, а d – средняя 
длина связи, и равняется около 70 ГПа, что не-
сколько меньше, чем у алмаза (93 Гпа). 

Таким образом, структура кубического 
графита остается дискуссионной и требует 
дальнейшего систематического исследования. 
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