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Представлены результаты квантово-химического моделирования физической сорбции, молекуляр-
ной и диссоциативной хемосорбции молекул воды на поверхности алмаза, содержащей устойчивые
моновакансии и примесные атомы кислорода. Показано, что появление вакансий в третьем и пер-
вом слоях поверхности приводит к локальному повышению гидрофобности и гидрофильности, со-
ответственно. Обнаружено, что взаимодействие молекул воды с ближайшим окружением вакансий
и атомов кислорода в первом слое происходит по единому механизму. Показано, характер диссоци-
ации молекул воды на чистой поверхности влияет на теплоту физической адсорбции последующих
молекул.
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Исследование взаимодействия поверхности
алмазных частиц с водой – важная задача в связи
с перспективностью применения наноалмазов в
биомедицине. Водные растворы поверхностно-
активных веществ используются в качестве моде-
ли для изучения взаимодействия гидрофобных и
гидрофильных наноалмазов с биологическими
тканями [1]. Физико-химические свойства воды
на поверхности алмазных частиц изучались раз-
личными экспериментальными методами [2–4].
В работе [2] обнаружено увеличение плотности в
слое воды, адсорбированной на микро- и наноал-
мазных частицах, вследствие возможного хими-
ческого взаимодействия молекул с поверхностью.
При исследовании водных дисперсий наноалма-
зов была выявлена модификация водородных
связей между молекулами воды вокруг частиц с
гидрированной поверхностью [3]. В работе [4]
проведено исследование различия взаимодей-
ствия воды с поверхностью наноалмазов, покры-
той водородом или кислородом.

Важное свойство наноалмазов – их разнооб-
разная химически активная поверхность [1]. Ак-
тивными центрами взаимодействия с молекула-
ми воды служат точечные моновакансионные на
поверхности алмазных частиц. Грань, соответ-

ствующая плоскости (100), ранее была определе-
на как характерная для алмазной наночастицы с
низкой поверхностной энергией [5]. Квантово-
химические расчеты вакансионных дефектов в
верхних слоях поверхности C(100)–(2 × 1) прово-
дились в ряде исследований [6–9]. В работе [9]
определено, что наиболее устойчивой конфигу-
рации моновакансии на чистой поверхности
(100) соответствует положение в третьем слое под
димерными рядами. Теоретические исследова-
ния адсорбции воды проводились для бездефект-
ных реконструированных поверхностей (001) [10]
и (111) [11], однако, влияние устойчивых поверх-
ностных моновакансий на характеристики ло-
кального взаимодействия остается недостаточно
изученным.

Другой важный аспект – влияние водяного по-
верхностного слоя на гидрофильность и триболо-
гические свойства алмазоподобных углеродных
(diamond-like carbon, DLC) пленок и покрытий.
В работе [12] были проведены ab initio расчеты для
исследования механизмов взаимодействия моле-
кул воды и поверхностей DLC, содержащих бор,
азот и кислород. Однако влияние примеси O на
локальное повышение гидрофильности поверх-
ности алмаза может быть рассмотрено более по-
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дробно. Необходимо также отметить, что в работе
[12] в качестве модели DLC-пленки была рас-
смотрена поверхность алмаза C(100)–(2 × 1).

Возможность получения гидрофильной по-
верхности поликристаллических алмазных пле-
нок, покрытых кислородом, была также показана
экспериментально, при химической обработке
[13], а также при воздействии кислородной плаз-
мы [13, 14].

Таким образом, выяснение фундаментальных
закономерностей взаимодействия поверхности
алмаза с молекулами воды – одно из необходи-
мых условий для дальнейшего применения алма-
за в современных технологиях. Настоящая работа
посвящена квантово-химическому моделирова-
нию взаимодействия молекул воды с точечными
дефектами поверхности алмаза – устойчивыми
моновакансиями и примесными атомами кисло-
рода.

МЕТОДИКА РАСЧЕТОВ

Использовался подход, успешно применен-
ный ранее при расчетах структуры и свойств (гео-
метрических, электронных, адсорбционных) ва-
кансионных дефектов и комплексов “азот/бор +
+ вакансия” в верхних слоях поверхности алмаза
[15–18]. Поверхность упорядоченной структуры
C(100) в реконструкции (2 × 1) моделировалась
как кластер C198H100, состоящий из восьми слоев
атомов углерода. Оборванные связи, уходящие в
объем алмаза, насыщались атомами водорода, со-
гласно модели одновалентных псевдоатомов [19].
Вакансионные и примесные дефекты в различ-
ных слоях моделировались путем удаления соот-
ветствующего атома углерода или замены его на
атом кислорода. Тестовые предварительные рас-
четы с использованием полуэмпирических при-
ближений PM3, PM6, PM7, реализованных в про-
граммном пакете MOPAC [20], проводились с це-
лью определения оптимальной расчетной схемы.
Проводилось сравнение с данными, полученны-
ми в работе [12] методом теории функционала
плотности, фунционала PBE [21], при учете дис-
персионного взаимодействия [22]. Следует отме-
тить, что в полуэмпирических приближениях, ис-
пользованных в настоящей работе, в выражение
для вычисления межъядерного взаимодействия
добавлено дополнительное слагаемое, которое
может быть интерпретировано как энергия при-
тяжения Ван-дер-Ваальса. На основании резуль-
татов тестовых расчетов (изменения энергии кла-
стера при вариации положения примесного атома
кислорода, теплоты физической сорбции молеку-
лы воды на бездефектной поверхности и атоме
кислорода) было определено, что использование
метода PM7 дает возможность получить результа-
ты, различающиеся с данными [12] в пределах не

более 0.1 эВ. Таким образом, для дальнейших рас-
четов было выбрано приближение PM7.

В стационарных точках системы средние гра-
диенты на атомах не превышали 0.02 эВ/Å. Для
моделирования процессов адсорбции молекул
был использован расчет координаты реакции,
подробное описание которого содержится в рабо-
тах [16–18]. Значение теплоты адсорбции Eads мо-
лекул на поверхности кластера рассчитывалось
по формуле:

где Ecl и Emol – полные энергии чистого кластера и
изолированной молекулы воды, Esys – полная
энергия системы “кластер + n адсорбированных
молекул”. Таким образом, связанным состояни-
ям соответствуют отрицательные значения Eads.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ
Взаимодействие молекулы воды с вакансией

в третьем слое
Физическая адсорбция. Рисунок 1 (слева) ил-

люстрирует результат физической сорбции оди-
ночной молекулы воды на поверхности алмаза,
содержащей вакансионный дефект в третьем слое
под димерными рядами. Расчеты показали, что
основные параметры – теплота адсорбции
(‒0.15 эВ), расстояние от молекулы до поверхно-
сти, распределение заряда – почти не отличаются
от значений для бездефектной поверхности. Та-
ким образом, несмотря на то, что моновакансия в
третьем слое – наиболее устойчива из вакансий в
приповерхностных слоях, присутствие такого де-
фекта не вносит существенного изменения в сла-
бое взаимодействие между молекулой воды и по-
верхностью алмаза.

Хемосорбция. Присоединение атома водорода
и гидроксильной группы к атомам одного из двух
димеров над вакансией происходит с понижени-
ем энергии системы “кластер + частица” на
1.40 эВ. Присоединение фрагментов диссоциа-
ции следующей молекулы воды к атомам второго
димера над вакансией почти не изменяет теплоту
адсорбции (‒1.30 эВ на одну молекулу). Изна-
чально на чистой поверхности атомы углерода
первого-второго слоев над вакансией в третьем
слое были объединены π-сопряжением в гексаго-
нальную (неплоскую) структуру, подобную гра-
фену [9]. В результате диссоциативной адсорбции
образуются прочные ковалентные связи между
фрагментами молекулы воды и атомами гексаго-
нальной структуры, однако, при этом происходит
разрушение π-сопряжения между шестью атома-
ми углерода. В результате теплота адсорбции на
области вакансии существенно меньше (по моду-
лю), чем аналогичное значение для диссоциатив-
ной хемосорбции на атомах димеров поверхности

= − +ads sys cl mol( ),E E E nE
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без дефекта (около –3.40 эВ). Таким образом,
наиболее устойчивые на чистой поверхности ва-
кансионные дефекты, находящиеся в третьем
слое, существенно влияют на параметры хемо-
сорбции молекул воды на поверхности алмаза.
Атомы ближайшего окружения, формирующие
графеноподобную структуру, – менее активные
центры взаимодействия с водой по сравнению с
атомами димеров бездефектной поверхности.
Полученный результат согласуется с экспери-
ментальными измерениями соотношения sp3/sp2

в структуре алмазоподобных углеродных пленок
и контактного угла [23]: при увеличении доли
атомов в sp2-гибридном состоянии гидрофоб-
ность поверхности увеличивалась.

Взаимодействие с вакансией в первом слое

Физическая адсорбция. Результат физической
сорбции одиночной молекулы воды на поверхно-
сти алмаза, содержащей вакансионный дефект в
первом слое, иллюстрирует рис. 1 (справа). Зна-
чение теплоты адсорбции на атоме углерода де-
фектного димера (–0.36 эВ) указывает на более
прочное связывание молекулы с поверхностью по
сравнению с рассмотренной выше вакансией в
третьем слое. Отмечается различие в распределе-
нии заряда: на атоме – адсорбционном центре в
данном случае сосредоточен положительный за-
ряд (+0.3 e), соответственно, увеличивается зна-
чение отрицательного заряда на атоме кислорода
в составе молекулы воды. В случае вакансии в
третьем слое атом – адсорбционный центр нахо-
дится в нейтральном состоянии. Таким образом,
увеличение (по модулю) значения теплоты ад-
сорбции можно объяснить усилением кулонов-
ского взаимодействия между молекулой и класте-
ром.

Молекулярная адсорбция. Ранее в нашей рабо-
те [18] была исследована молекулярная и диссо-
циативная адсорбция молекулы воды на ваканси-
онном дефекте в первом слое. Было обнаружено
устойчивое метастабильное состояние (конфигу-
рация 1), в котором молекула H2O не теряет своей
целостности (рис. 2, слева). В таком состоянии
формируется ковалентная связь С1–O1 по донор-
но-акцепторному механизму вследствие обоб-
ществления неподеленной электронной пары,
изначально локализованной на атоме кислорода.
Вследствие образования ковалентной связи энер-
гия системы “кластер + частица” понижается на
0.8 эВ по сравнению с начальным состоянием
(частица далеко от поверхности кластера). Иссле-
дование сходного состояния молекулярной ад-
сорбции на атоме димера бездефектной поверх-
ности показало, что в этом случае энергия повы-
шается на 0.6 эВ. В настоящей работе обнаружена
также вторая метастабильная конфигурация мо-
лекулы воды, хемосорбированной на атоме C1
(рис. 2, справа); различие энергетических пара-
метров адсорбции для двух различных состояний
не более 0.05 эВ. Однако распределение заряда
указывает на большую степень полярности связей
в присоединенной молекуле в конфигурации 1.
Распределение заряда и равновесные межатомные
расстояния приведены в табл. 1. Параметры ад-
сорбции суммированы в табл. 2. При расчетах ис-
пользовался метод координаты реакции, в качестве
которой выбиралось расстояние между атомом C1
поверхности кластера и атомом кислорода O1 при-
ближающейся молекулы.

Таким образом, области поверхности с вакан-
сионными дефектами в первом слое служат цен-
трами захвата воды в молекулярном виде. Анало-
гичное состояние адсорбции молекулы воды на
примесном атоме бора, замещающем атом угле-

Рис. 1. Физическая сорбция одиночной молекулы воды на вакансионных дефектах: в третьем слое (слева; атомы по-
верхностной углеродной гексагональной структуры выделены серым цветом); в первом слое (справа). Атомы водоро-
да, насыщающие оборванные связи по краям кластера, не показаны.

HH O1
2.90 Å

HH
O1

2.87 Å
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рода поверхностного димера, было рассмотрено в
работе [12].

Далее в настоящей работе было исследовано
взаимодействие молекулы воды, хемосорбиро-
ванной на атоме С1 дефектного димера, со следу-
ющей молекулой H2O.

Поиск устойчивого состояния приводит к
конфигурации, изображенной на рис. 3. Присо-
единение второй молекулы происходит с форми-
рованием прочной водородной связи и пониже-
нием энергии системы “кластер с хемосорбиро-
ванной молекулой + вторая молекула” на 0.68 эВ.
Полученное значение Eads существенно больше
(по модулю), чем теплота физической сорбции
одиночной молекулы на бездефектной поверхно-

сти (–0.1 и –0.2 эВ по данным настоящей работы
и [12], соответственно). Теплота физической
сорбции второй молекулы близка к аналогичной
величине для примесного атома бора [12]. Таким
образом, молекула воды, захваченная дефектом в
состояние с ковалентной связью, – активный
центр присоединения последующих молекул в
состояния с водородными связями. Следователь-
но, в отличие от вакансионного дефекта в третьем
слое, моновакансия в первом слое формирует ло-
кальную область, обладающую повышенной гид-
рофильностью по сравнению с бездефектными
участками поверхности.

Диссоциативная хемосорбция. Для двух рас-
смотренных конфигураций (рис. 2) была иссле-
дована возможность дальнейшего процесса

Рис. 2. Молекулярная хемосорбция одиночной молекулы воды на вакансионном дефекте в первом слое (вид сверху):
конфигурация 1 (слева); конфигурация 2 (справа).

C1H1

O1

H2

C2
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C4

C5

C1

H1 O1
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Таблица 1. Геометрические и электронные характеристики кластеров C197H100 (вакансия в первом слое) и
C197H100O с хемосорбированной молекулой воды в целостном состоянии

Обозначения: d – равновесное межатомное расстояние, Å; b.o. – порядок связи; Q – заряд.

Дефект,
конфигурация d(C1–O1) d(O1–H1) d(O1–H2) d(O–H1) b.o.(C1–O1) b.o.(O1–H1) b.o.(O1–H2) b.o.(O–H1)

Вакансия, 1 1.44 1.05 1.03 – 0.86 0.80 0.83 –

Вакансия, 2 1.39 1.06 1.06 – 1.00 0.79 0.79 –

Кислород 1.42 1.06 1.03 1.74 0.89 0.78 0.84 0.04

Q(C1), e Q(O), e Q(O1), e Q(H1), e Q(H2), e

Вакансия, 1 –0.31 – –0.14 +0.26 +0.33

Вакансия, 2 –0.29 – 0 +0.20 +0.20

Кислород –0.35 –0.41 –0.11 +0.26 +0.32
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диссоциативной хемосорбции молекулы воды,
начиная от метастабильных состояний. Исполь-
зовался расчет координаты реакции, в качестве
которой выбирались расстояния H1–C2 и H2–C3
для конфигурации 1; H1–C5 и H2–C3 для конфи-
гурации 2. Обнаружено, что для обеих конфигу-
раций в результате присоединения атома H2 к
атому димера C3 молекула воды диссоциирует на
два фрагмента (O1H1 и H2). Формируется единое
состояние, в котором гидроксильная группа оста-
ется на атоме C1, связь между атомами кислорода
и водорода ориентирована в направлении вакан-
сии. В результате диссоциации энергия системы
“кластер + молекула” понижается на 3.69 эВ по
сравнению с состояниями молекулярной адсорб-
ции, различие энергий активации не более 0.1 эВ
(⁓0.8 эВ). В случае выбора расстояния H1–C2 для
начальной конфигурации 1 наиболее вероятен
процесс “захвата” атома водорода на атом второ-
го слоя C4 (рис. 2), изначально имеющий обо-
рванную связь (Eact = 0.50 эВ, Eads = –3.20 эВ);
положение гидроксильной группы не изменяет-
ся. В случае выбора H1–C5 в качестве координа-
ты реакции (для конфигурации 2) Eact = 0.54 эВ,
Eads = –3.40 эВ.

Таким образом, диссоциация молекулы воды
на области вакансионного дефекта происходит
по схеме H2O → OH + H, в результате возникают
два центра взаимодействия с последующими мо-
лекулами: атом водорода и гидроксильная группа.

Взаимодействие с ближайшим окружением 
примесного атома кислорода

Молекулярная хемосорбция. Рисунок 4 иллю-
стрирует примесный атом кислорода, замещаю-

щий атом углерода поверхностного димера. В от-
личие от примесей бора и азота, присутствие
двухвалентного атома кислорода приводит к раз-
рушению димерной связи и, соответственно, к
положению атома C1 углерода первого слоя,
близкого к положению на неперестроеннной
поверхности С(100)–(1 × 1). Таким образом,
конфигурация орбиталей атома С1, формирую-
щего две σ-связи с атомами углерода второго
слоя и имеющего ненасыщенную связь, анало-
гична орбиталям атома дефектного димера в
ближайшем окружении моновакансии в первом
слое (рис. 2). Соответственно, можно предполо-
жить механизм локального увеличения гидро-
фильности поверхности в ближайшем окружении
примесного атома кислорода, не рассмотренный
в работе [12].

Таблица 2. Параметры адсорбции молекулы воды атом углерода C1 в ближайшем окружении вакансии в первом
слое и примесного атома кислорода

Обозначения: Eact – энергия активации, Eads – теплота адсорбции, d – равновесное межатомное расстояние (координата ре-
акции), r – значение координаты реакции в седловой точке.

Дефект Моновакансия Примесный атом кислорода

Физическая сорбция Eads, эВ d(C1–O1), Å Eads, эВ d(C1–O1), Å

–0.36 2.87 –0.36 3.07

Молекулярная 
хемосорбция

Eact, эВ Eads, эВ r, Å d, Å Eact, эВ Eads, эВ r, Å d, Å

0.31 –0.82 1.89 1.39 0.29 –0.73 2.12 1.42

Диссоциативная 
хемосорбция
H2O → OH + H

Eact, эВ Eads, эВ r, Å d, Å Eact, эВ Eads, эВ r, Å d, Å

0.75 –3.69 1.61 1.10 0.84 –1.87 1.45 1.04

Диссоциативная 
хемосорбция
H2O → O + H + H

Eact, эВ Eads, эВ r, Å d, Å Eact, эВ Eads, эВ r, Å d, Å

– – – – 1.40 –6.61 1.58 1.10

Рис. 3. Две молекулы воды на вакансионном дефекте
в первом слое: молекулярная адсорбция первой моле-
кулы и физическая сорбция второй молекулы.

O1

C1

1.58 Å
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В настоящем исследовании поиск устойчивого
состояния хемосорбции молекулы воды привел к
конфигурации, в которой образуется ковалент-
ная связь по донорно-акцепторному механизму
между атомом кислорода O1 и С1 (рис. 4, слева).
Молекула воды не теряет целостности, аналогич-
но хемосорбции на области одиночной вакансии.
Распределение заряда и равновесные межатом-
ные расстояния приведены в табл. 1. Согласно
проведенным расчетам, замещение моновакан-
сии атомом кислорода не привело к существенному
изменению параметров хемосорбции, однако не-
обходимо отметить следующие отличия (табл. 2).
В седловой точке реакции расстояние между мо-
лекулой и поверхностью (C1–O1) равно 1.9 Å при
адсорбции на область моновакансии; в случае
присоединения к ближайшему окружению при-
месного атома кислорода аналогичное расстоя-
ние 2.1 Å. Полученный результат можно объяс-
нить образованием слабой водородной связи
между атомом примеси и атомом водорода в со-
ставе приближающейся к поверхности молекулы
воды. Формирование водородной связи отмеча-
ется, начиная с расстояния C1–O1 (координаты
реакции) ⁓2.5 Å, в результате происходит более
активное взаимодействие молекулы с поверхно-
стью и, соответственно, уменьшение активаци-
онного барьера по сравнению с адсорбцией на
моновакансию (табл. 2).

Таким образом, наличие в первом слое атома
углерода С1, конфигурация орбиталей которого
соответствует sp2-гибридному состоянию, в бли-
жайшем окружении примесного атома кислоро-
да, приводит к возможности захвата воды в моле-
кулярном виде. Далее было рассмотрено взаимо-
действие следующей молекулы H2O с молекулой,
хемосорбированной на поверхности (рис. 4, сле-
ва). Как и в случае моновакансионного дефекта
(рис. 3), в устойчивом состоянии формируется
водородная связь между молекулами, что сопро-

вождается уменьшением энергии системы “кла-
стер с хемосорбированной молекулой + вторая
молекула” на 0.5 эВ (Eads = –0.5 эВ). Эта величина
существенно больше (по модулю), чем теплота
физической сорбции одиночной молекулы на
бездефектной поверхности, однако меньше (по
модулю), чем аналогичное значение для случая
адсорбции молекул на области моновакансии
(‒0.8 эВ). Полученное различие можно объяс-
нить некоторым уменьшением суммарной засе-
ленности орбиталей атомов в составе первой мо-
лекулы воды, хемосорбированной на кластере,
содержащем примесь кислорода.

Таким образом, несмотря на отсутствие свя-
занных состояний молекул воды непосредствен-
но на примесном атоме кислорода, в ближайшем
окружении примесных дефектов находятся ато-
мы углерода, являющиеся активными центрами
захвата воды в молекулярном виде в состояния
хемосорбции. Как и в случае моновакансии, хе-
мосорбированные молекулы становятся центра-
ми присоединения последующих молекул с обра-
зованием достаточно прочных водородных свя-
зей. Следовательно, локальное повышение
гидрофильности поверхности происходит по еди-
ному механизму для моновакансий в первом слое
и примесных атомов кислорода, замещающих
атомы углерода димеров.

Диссоциативная хемосорбция. Далее была рас-
смотрена диссоциативная хемосорбция на по-
верхности кластера одиночной молекулы воды из
найденного состояния молекулярной хемосорб-
ции. Были использованы расчеты координаты ре-
акции, в качестве которых выбирались расстоя-
ния H1–C2 или H2–C3 (рис. 2, слева). Обнаруже-
но, что в первом случае наиболее вероятен процесс
диссоциации по схеме: H2O → O + H + H; при
уменьшении расстояния H1–C2 до 1.55 Å присо-
единение атома H2 к соответствующему атому

Рис. 4. Адсорбция молекул воды в ближайшем окружении примесного атома кислорода: молекулярная и физическая
сорбция (слева); диссоциативная хемосорбция (справа).

O1

C1
O1H1 H2H1

H2

O

1.69 Å
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димера C3 происходит спонтанно. Диссоциатив-
ная хемосорбция нуждается в энергии активации
Eact = 1.4 эВ и приводит к конфигурации, изобра-
женной на рис. 4 (справа): два атома водорода
присоединяются к атомам ближайшего димера,
атом кислорода молекулы H2O остается на атоме
C1. Следует отметить, что величина Eact близка к
энергии активации диссоциативной адсорбции
на ближайшем окружении примесного атома азо-
та в первом слое, рассчитанной авторами [12] ме-
тодом DFT (1.37 эВ). Однако, в работе [12] рас-
сматривалась диссоциация на атом водорода и
гидроксильную группу, процесс рассчитывался,
начиная от начального состояния “частица дале-
ко от поверхности”, минуя какое-либо метаста-
бильное связанное состояние. При выборе коор-
динаты реакции H2–C3 происходит диссоциация
на два фрагмента (табл. 2).

В результате диссоциативной адсорбции моле-
кулы воды на атомах ближайшего окружения
примесного атома кислорода появляются три
(помимо O) центра адсорбции последующих H2O.
Поиск устойчивых состояний двух молекул воды
приводит к конфигурации, изображенной на рис. 5.
Атомы кислорода O и O1 образуют две водород-
ные связи с атомами H3 и H4, соответственно.
Кроме того, образуются две водородные связи
между атомами H1 и H2, хемосорбированными
на поверхности, и атомами кислорода в составе
двух дополнительных молекул воды (H1–O2 и
H2–O3). В результате энергия системы “кластер с
хемосорбированной молекулой + две дополни-
тельные молекулы” понижается на 0.75 эВ по
сравнению с начальным состоянием, в котором
две дополнительные (невзаимодействующие) мо-
лекулы находились далеко от поверхности кла-
стера. Необходимо отметить, что в случае присо-
единения молекулы H2O к одиночному атому во-
дорода, хемосорбированному на атоме углерода
димера (с образованием водородной связи) теп-
лота физической сорбции равна (–0.16) эВ. Если
же молекула воды образует водородную связь с
гидроксильной группой на поверхности, Eads =
= –0.37 эВ [12]. Таким образом, суммарная тепло-
та адсорбции двух дополнительных молекул воды

зависит от характера первичной диссоциации мо-
лекулы H2O. Если диссоциация проходила по
схеме: H2O → H + OH, то каждый из фрагментов
диссоциации образует по одной водородной свя-
зи с дополнительной молекулой. Хемосорбция
атома кислорода и двух атомов водорода делает
возможным образование четырех водородных
связей с двумя дополнительными молекулами и,
соответственно, с их более прочным связыванием
с поверхностью кластера. В табл. 3 суммированы
результаты расчетов распределения заряда и меж-
атомных расстояний в конфигурации, изобра-
женной на рис. 5.

Результаты расчетов согласуются с экспери-
ментальными данными [24]: гидрофильность по-
верхности алмазоподобных углеродных пленок
увеличивается с ростом содержания примеси
кислорода.

Таким образом, влияние моновакансий на ло-
кальные свойства поверхности алмаза зависит от
положения дефектов и может приводить как к
увеличению, так и к уменьшению гидрофильно-
сти. Атомы кислорода на поверхности формиру-
ют локальную область, обладающую повышен-
ной гидрофильностью.

Рис. 5. Физическая сорбция двух молекул воды в бли-
жайшем окружении примесного атома кислорода.

O1

O2 O3

C1
H1

H4H3

O
2.24 Å

2.27 Å

Таблица 3. Геометрические и электронные характеристики кластера C197H102O2 с двумя адсорбированными мо-
лекулами воды (к рис. 5)

Обозначения: d – равновесное межатомное расстояние, Q – заряд.

Дефект d(О–H3), Å d(H1–O2), Å d(C1–O1), Å d(O1–H4), Å d(H2–O3), Å

Кислород 2.24 2.42 1.20 2.27 2.30

Дефект Q(C1), e Q(O), e Q(O1), e Q(H1), e Q(H2), e

Кислород +0.50 –0.38 –0.42 +0.18 +0.18
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