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Исследования механизма прямого превращения графита в алмаз проводятся уже более 30 лет [1-3], и тем не менее всё ещё остаются вопросы относительно промежуточных стадий и путей трансформации фаз. При высоких давлениях и температурах алмаз возникает в графите по нуклеативному механизму [3], однако изучение промежуточных фаз является затратным. Вместо этого можно использовать компьютерное моделирование, но минимальные устойчивые зародыши могут иметь большие размеры и содержать 104-106 атомов из-за отличий в параметрах решёток алмаза и графита.

Компьютерное моделирование, которое могло бы помочь проверить данную гипотезу, затруднено из-за неспособности эмпирических потенциалов точно описать энергетику превращения [2-4], в то время как вычислительные затраты не позволяют использовать более надежные методы теории функционала плотности (ТФП). С другой стороны, машинное обучение позволяет создавать потенциалы (ML-потенциалы), которые описывают взаимодействия с точностью методов ТФП, а время расчётов масштабируется линейно с числом атомов, позволяя моделировать 104-106 атомов в структурах. 

В данном исследовании мы сосредоточились на изучении процесса нуклеации алмаза в графите, начиная с формирования тонких слоев алмаза. Затем мы использовали компьютерное моделирование и тренировали ML-потенциалы для наиболее полного представления потенциальных взаимодействий в моделях зародышей алмаза в графите. Потенциал MTP типа был выбран в качестве потенциала машинного обучения. С помощью него было проведено изучение роста алмаза в матрице графита, путём расчёта термодинамического потенциала Гиббса. Далее было получено аналитическое уравнение, описывающее изменение энергии Гиббса при увеличении размеров зародыша, которое позволило определить барьеры нуклеации при различных давлениях.
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