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Карбин – одмерный углерод. Одномерность обеспечивает карбину ряд уникальных свойств. Согласно оценкам, полученным на основе численного моделирования, карбин обладает наивысшим сопротивлением растяжению (пределом прочности) среди всех известных материалов, вдвое превосходя по этому параметру графен и углеродные нанотрубки, и втрое — алмаз. Карбин представляет особый интерес для химиков и нанотехнологов.

Целью работы является анализ экспериментальных данных о реальной атомной поверхности высоко ориентированного графита, полученных с применением сканирующей туннельной микроскопии и компьютерное моделирование  образования одномерных (линейных) структур типа карбина на поверхности графита.

На основе экспериментальных данных в предположении о коллективной природе формирования атомарно гладкой  поверхности графита проведено моделирование линейных одномерных цепочек в поверхностном монослое графита. При переходе от коротких линейных цепочек к более длинным происходит переход от формирования двойных связей между атомами углерода к чередующимся одинарным и тройным связям.

Обнаружено, что моделирование реальных гексагональных ячеек на поверхности графита  в различных направлениях, в данном случае взаимно перпендикулярных, дает различные результаты, демонстрирующие различную топологию поверхностного моноатомного слоя. Различие в топологии поверхностного слоя в различных направлениях, возможно, связано с хиральностью поверхности графита, как и в случае углеродных нанотрубок.

Результаты моделирования и чередования одинарных и тройных связей подтверждается экспериментальными данными для длинных цепочек полученного карбина, в которых также происходит чередование тройных и одинарных связей углерод-углерод. Наблюдается формирование групп или кластеров атомов углерода вдоль оси цепочек за счет асимметрии одинарных и тройных связей между атомами углерода в длинных цепях.
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