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Изучение механизма прямого преобразования графита в алмаз является предметом исследований на протяжении длительного промежутка времени [1-3], однако остаются открытыми для дискуссий вопросы относительно промежуточных стадий превращения фаз и путей их трансформации.
Компьютерное моделирование данных процессов затруднено из-за неспособности эмпирических потенциалов точно описать энергетику превращения [2-3], в то время как вычислительные затраты не позволяют использовать более надежные методы теории функционала плотности (ТФП). С другой стороны, машинное обучение позволяет создавать потенциалы, которые описывают взаимодействия с точностью методов ТФП, а время расчётов масштабируется линейно с числом атомов, позволяя моделировать 104-106 атомов в структурах.
В данной работе было изучено возникновение алмазных зародышей при вдавливании сферического индентора в плёнку многослойного графена, ограниченного непроницаемой подложкой снизу. Для этого были натренированы с помощью машинного обучения потенциалы тензора момента (MTP) [4-5]. С помощью ТФП был подготовлен набор углеродных структур, включающий плёнки многослойного графена с разным числом слоёв и упаковкой, а также плёнки кубического и гексагонального алмаза с различной ориентацией и под давлением. Далее в работе проведено моделирование индентирования графеновых плёнок с числом слоёв от 2 до 15. Было показано формирование кубического алмаза и получены значения давления фазового перехода в зависимости от числа слоёв. Результаты сравнивались со случаем трансформации в гексагональный алмаз (лонсдейлит). Также расчёты верифицировались с помощью ТФП метода для случая фазового перехода графеновых плёнок в алмаз. Полученные результаты могут иметь важное практическое значение для разработки новых методов синтеза алмазных наноматериалов с контролируемыми структурными и физико-химическими характеристиками.
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