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Трансформация  структуры  при  облучении  электронами  в  просвечивающем  электронном
микроскопе (ПЭМ) является одним из способов синтеза уникальных углеродных наноструктур.
Мы предлагаем новую стратегию такого синтеза: 1) прекурсор, углеводородная макромолекула
или  нанообъект,  синтезируется  традиционными  химическими  методами;  2)  этот  прекурсор
помещается  в  ПЭМ  с  энергией  электронов,  достаточной  для  удаления  атомов  водорода,  но
недостаточной  для  того,  чтобы  вызвать  разрыв  или  образование  связей  между  атомами
углерода;  3)  в  результате  удаления  водорода  прекурсор  становится  нестабильным  и
трансформируется в новую углеродную макромолекулу или нанообъект, который не может быть
получен традиционными химическими методами.

С  помощью  моделирования  методом  молекулярной  динамики  (МД)  мы  демонстрируем
возможность получения новых углеродных нанообъектов на примере трансформации нанолент
графена  в  нанообъекты,  содержащие  кратные  углеродные  цепочки,  [1,  2]  и  старфенов  [3]  в
молекулы с формой пропеллера под действием облучения электронами. В моделировании МД
использован  алгоритм  CompuTEM  для  адекватного  описания  трансформации  структуры  при
облучении  электронами.  Представлены  также  результаты  моделирования  с  использованием
алгоритма  CompuTEM  для  таких  процессов  в  ПЭМ  как  разрезание  нанотрубки  и  графена
катализатором [4,5] и синтез эндофуллеренов [6].
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Моделирование трансформации структуры (a) наноленты графена и (b) молекулы [16]старфена
при облучении электронами с энергией 45 кэВ
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