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Углерод и структуры на его основе обладают уникальными физико-химическими свойствами. Одной из таких структур 
на основе углерода являются алмазоподобные фазы, сформированные из четырехкоординированных атомов, имеющих sp3 
гибридизацию.

Углеродные алмазоподобные фазы (УАФ) делятся на три группы – фуллераны (на основе фуллереноподобных молекул), 
тубуланы (на основе углеродных нанотрубок) и УАФ на основе листов графена. Подобные структуры могут быть полученные 
сшивкой или совмещением единичных структуных элементов – полиморфов углерода1. Кристаллическая структура и 
свойства таких фаз существенно отличается от кубического алмаза. На данный момент предсказано около тридцати пяти 
алмазоподобных фаз.

В данной работе методом молекулярной динамики были изучены УАФ различной морфологии и показано, что при 
применении реалистичного межатомного потенциала из 35 фаз устойчивыми остаются только 14 структур. Показано, что 
данные структуры также устойчивы при комнатной температуре.

Численный эксперимент показал, что некоторые устойчивые УАФ могут быть гидростатически сжаты до плотностей 
близких к плотности алмаза2. Получены новые закономерности деформирования и выявлены основные структурные 
механизмы деформации, найдены критические напряжения и показано влияние температуры на деформирование 
фаз, зависящие от морфологических особенностей. Кроме того, были обнаружены структуры-ауксетики, имеющие 
отрицательный коэффициент Пуассона.
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