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В данной работе в рамках классической молекулярной динамики исследована диаграмма деформирования алмаза 

при растяжении, ориентированном в направлении [111], в области температур от 1 до 1700 К. Рассмотрены иде-

альная структура алмаза, а также структура, содержащая относительно высокую концентрацию дефектов. 

Для изучения эластичности получаемых при различной температуре при растяжении структур проведено анизо-

тропное моделирование при атмосферном давлении и рассчитаны величины деформации и плотности структуры 

во времени. Показана эластичность обеих структур в широком диапазоне величин деформации, характерных для 

каждого значения температуры. Также показана возможность достижения алмазом пластического состояния в 

узкой области величины растяжения перед полным разрушением в области высоких температур. При температу-

ре ≤ 500 K алмаз сохраняет чисто упругое поведение вплоть до разрушения. При температурах выше 700 K вбли-

зи предела прочности наблюдаются признаки локальной пластической деформации в виде плавного изгиба кри-

вой напряжение–деформация. При T ≥ 1600 K идеальная структура разрушается уже на этапе эквилибрирования, 

что является  признаком начала графитизации. Наличие точечного дефекта снижает прочность и предельные де-

формации, и структура разрушается при более низких напряжениях при T ≥ 1300 K. 

Ключевые слова: алмаз, алмазные пленки, молекулярная динамика, деформация, эластичность. 

ВВЕДЕНИЕ 

Алмаз и алмазные плёнки применяются в медици-

не, инструментах механической обработки, микро-

электронике и квантовых компьютерах благодаря ис-

ключительной твёрдости, теплопроводности и хими-

ческой стойкости. Однако высокая стоимость добы-

чи и синтеза алмаза, а также производства плёнок и 

напыления требует разработки новых методов их по-

лучения. Для этого требуются знания прочности ал-

мазов и предела текучести [1, 2]. Исключительный 

предел текучести алмаза возникает из-за высокой 

плотности сильных атомных связей и строго направ-

ленной природы этих связей. Экспериментальные 

данные о пределе текучести алмаза практически от-

сутствуют ввиду трудности его деформирования и 

возникающей в отсутствии кислорода при темпера-

туре выше 3550–3700 ℃ графитизации [3], в то время 

как оценочная температура плавления алмаза [4] со-

ставляет 3300 K. Эксперимент по индентированию 

[5] показал, что графитизация алмаза происходит при 

давлении ниже 100 ГПа [1, 2]. 

Экспериментальное исследование перехода алма-

за к пластической деформации посредством сжатия 

показало, что дифференциальный предел текучести 

алмазного порошка снижается с 16 ГПа до 4 ГПа при 

повышении температуры от 1100 до 1550 °С [6] Экс-

перимент по сдавливанию алмаза на алмазной под-

ложке (anvil) при комнатной температуре и ниже по-

казал, что предел текучести алмаза [7] составляет 

130–140 ГПа. Более поздние исследования показали, 

что предел текучести при комнатной температуре в 

зависимости от типа давления [8] составляет 210 ГПа 

по оценке авторов работы [9]. Согласно предположе-

нию авторов [9], предел текучести составляет 144–

168 ГПа, авторы работы [10] в эксперименте по полу-

чению аморфного углерода из алмаза оценили это 

значение в 55 ГПа [3–5]. 

При помощи методов ab initio было показано, что 

при нагрузке 90-100 ГПа при растяжении или сдвиге 

алмаз становится нестабильным и пластичным 

[11, 12]. Другие оценки ожидаемого давления пла-

стической деформации составили ~45–48 ГПа в зави-

симости от способа сдавливания, а расчёты показали 

[13], что пластические вмятины могут быть заметны 

при ~70 ГПа и до предельного давления в ~85 ГПа 

при пределе текучести в 35 ГПа [6–8]. 

Для более масштабных теоретических исследова-

ний, способных в той или иной мере учесть наличие 

дефектов трансляционной симметрии алмаза, ис-

пользуется метод молекулярной динамики, позволя-

ющий исследовать как свойства нанокристалличес-

кого алмаза [14], пентаалмаза [15], так и двойных си-

стем [16]. Так авторы работы [17] показали отсутст-

вие пластической деформации нанокристаллическо-

го алмаза [9–10]. Однако эластичность алмаза при 

растяжении в широком диапазоне температур при 

различном количестве дислокаций в нём практичес-

ки не исследовалась [11–13]. 

Целью данной работы является изучение эласти-

чности алмаза. Для этого проведено молекулярно-ди-

намическое исследование диаграммы деформирова-

ния идеальной и обладающей дефектом структур ал-

маза в широкой области температур, а также модели-

рование при атмосферном давлении анизотропной 
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релаксации деформированных структур [14–16]. На-

учная новизна работы состоит в том, что впервые 

проведено систематическое исследование эластично-

сти идеального и дефектного алмаза при одноосном 

растяжении вдоль направления [111] в широком диа-

пазоне температур (1–1700 K) с использованием ани-

зотропной релаксации в рамках молекулярной дина-

мики. Показано, что при температурах выше 700 K 

вблизи предела прочности проявляются признаки ло-

кальной пластической деформации, а наличие точеч-

ного дефекта существенно снижает механическую 

стабильность и диапазон упругого поведения. Полу-

ченные результаты расширяют понимание механиче-

ских свойств алмаза в экстремальных условиях и мо-

гут быть использованы при разработке алмазных по-

крытий и наноустройств, работающих при высоких 

температурах и нагрузках. 

ДЕТАЛИ ВЫЧИСЛЕНИЙ. МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ 

ИССЛЕДОВАНИЙ 

Для моделирования структуры алмаза и его 

свойств был использован программный пакет 

LAMMPS[18] (версия 04Feb2025) [17]. Структура иде-

альной кристаллической решётки алмаза, ось z в кото-

рой ориентирована вдоль кристаллографического на-

правления [111], была создана при помощи програм-

мы Atomsk [19] и состояла из 1296 атомов, а размер 

модели составил 15,113 × 26,21 × 15,54 Å. Из геомет-

рического [18] центра этой структуры был удалён 1 

атом углерода (точечный дефект, вакансия решётки), 

в результате чего была дополнительно создана ячейка 

с концентрацией дефектов 1,62·1020 см−3. 

Для описания атомов углерода была выбрана мо-

дель AIREBO-M (AIREBO-Morse) [19–20], показав-

шая высокую точность при высоких давлениях бла-

годаря замене взаимодействия Леннард-Джонса на 

нерасходящийся потенциал Морзе, а также при срав-

нении различных молекулярно-динамических моде-

лей с методом DFT [21]. Модель была модифициро-

вана: адаптивный параметр отсечки потенциала [21–

22] был установлен на 2,0 Å (вместо оригинального 

1,7 Å) во избежание нефизического высокого напря-

жения растяжения [22–25]. 

Моделирование проводилось в 3 этапа: 

1) Для каждого значения температуры проводи-

лось предварительное эквилибрирование структуры 

в изотропном NPT-ансамбле в течение 250 пс. 

2) Растяжение моделей проводилось вдоль оси z, 

контроль давления (компонентов тензора напряже-

ний, движущих сил) по которой проводился незави-

симо от осей x и y в частично анизотропном ансамбле 

NPT для более корректного описания изменения 

плотности алмаза [23–24]. 

3) Изучение эластичности проводилось в анизо-

тропном NPT-ансамбле при атмосферном давлении 

[25–27]. 

Шаг интегрирования на всех этапах составил 

0,1 фс, скорость деформирования составила 

4·10−6 фс−1. Внешнее давление составляло 1 бар. 

Структуры были исследованы в области температур 

от 1 K до 2000 K. Периодические граничные условия 

были применены. Для определения величины нагру-

зки σ вдоль оси z была рассчитана Pzz компонента тен-

зора напряжения структуры. Величина деформации ε 

определялась как соотношение размера системы по 

оси z к стартовому размеру [28]. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

На рисунке 1 представлена диаграмма ориентиро-

ванного по направлению [111] по оси z деформирова-

ния алмаза при растяжении. При температуре 1600 K 

и выше в рамках данной модели бездефектная струк-

тура алмаза разрушается на этапе эквилибрирования, 

что может указывать на начало процесса графитиза-

ции алмаза. Полученные результаты качественно и 

достаточно точно количественно совпадают с резуль-

татами моделирования из первых принципов [12, 26–

28]: в отсутствии теплового движения атомов углеро-

да критическое значение ε = 1,12–1,13 (σ ≈ 90 ГПа). 

В данной работе аналогичные значение для темпера-

туры 1 K составили ε = 1,15 и σ = 98 ГПа. Дальней-

шее растяжение не приводит к росту необходимой 

нагрузки вплоть до полного разрушения (ε = 1,17). 

Аналогичная области ε от 1,15 до 1,17 (при темпера-

туре 1 K) область величины деформации наблюда-

лась в работах [26, 27] при ε = 1,13–1,15, где также не 

наблюдался рост необходимого давления для даль-

нейшего растяжения. 

Характер полученных кривых ε-σ отличается от 

нанокристаллического [17], где наклон вплоть до раз-

рушения практически не изменялся и пластические 

деформации не наблюдались. Здесь же пластические 

деформации (сохранение связей с искажением кри-

сталлической решётки) наблюдались вблизи точек 

разрушения кристалла при температурах от 700 K и 

выше, о чём также свидетельствует плавный перегиб 

линий ε-σ перед разрушением. Это качественно сог-

ласуется с предположением, что текучесть алмаза 

должна наблюдаться при высокой температуре. 

Для оценки эластичности структуры была прове-

дена анизотропная релаксация структур на различ-

ных этапах растяжения. На рисунке 2 приведены вре-

мена релаксации линейного размера и плотности рас-

тянутой структуры идеального алмаза при атмосфер-

ном давлении и различной температуре. Разброс зна-

чений плотности кристалла по окончании процесса 

релаксации (ярко выражено для ε = 1,05) вызван теп-

ловым расширением алмаза. Видно, что в рассматри-

ваемой области температур для структур при ε = 1,05 

при снятии растягивающего напряжения структуры 

возвращаются в исходное состояние, что указывает 

на эластичность структуры до давления в ~55 ГПа в 

выбранной области температур. 
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Рисунок. 1. Диаграмма деформирования идеальной структуры алмаза  

при растяжении в направлении [111] в области температур от 1 до 1700 K 

 
а) 

 
б) 

Рисунок 2. Зависимости линейной деформации (а) 

и соответствующей плотности алмаза (б) от времени 

при релаксации идеальной структуры, растянутой 

в направлении [111] на величины ε = 1,05, 1,10, 1,15 в 

области температур от 1 до 1500 K, а также толстыми 

линиями для ε ≈ 1,162 и 1,167 при 1 K и ε ≈ 1,072, 1,068 

и 1,062 при 1300, 1400 и 1500 K, соответственно. 

Линии представлены со сдвигом 500 фс. 

При достижении ε = 1,10 (σ ≤ 86 ГПа) эластичес-

кие свойства структура проявляет только при темпе-

ратуре 600 K и ниже. При более высоких температу-

рах вплоть до 1100 K включительно кристаллическая 

структура алмаза является полностью или частично 

разрушенной, однако её плотность в начальный мо-

мент релаксации равна плотности растянутой кри-

сталлической фазы (T ≤ 600 K) и остаётся близкой 

алмазной в дальнейшем, что может свидетельство-

вать о вызванной вследствие накопления дефектов 

локальной пластичности структуры ввиду имеющих 

место флуктуаций плотности. Это качественно согла-

суется с результатами экспериментальной работы 

[7], в которой текучесть алмаза наблюдалась при сня-

тии давления на структуру. Однако более детальная 

характеризация деформации структуры алмаза после 

снятия напряжения требует отдельного исследова-

ния. При температуре от 1200 K и выше плотность 

структуры составляет 1,3–1,4 г/см3, что в несколько 

раз ниже плотности алмаза. Состояние структуры 

при 1300 K является статистическим исключением. 

При достижении ε = 1,15 (σ ≤ 97 ГПа) эластичес-

кое поведение наблюдается только при температуре 

1 K, а флуктуации плотности при температурах ста-

новятся выше, что указывает на повышение неста-

бильности структур. Эластичность наблюдается так-

же при температуре 1 K в упомянутой ранее области 

ε от 1,15 до 1,17, где наклон кривой ε-σ близок и ниже 

ноля. 

На рисунке 3 показана диаграмма деформирова-

ния неидеального кристалла при растяжении вдоль 

направления [111]. Ожидаемо, полное разрушение 

структур происходит при более низких значениях ε и 

σ, чем для идеального кристалла. Наличие дефекта 

приводит к раннему разрушению структуры уже при 

температуре 1300 K и выше.  
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Рисунок 3. Диаграмма деформирования обладающей точечным дефектом структуры  

алмаза при растяжении в направлении [111] в области температур от 1 до 1400 K. 

 
а) 

 
б) 

Рисунок 4. Зависимости линейной деформации (а) 

и соответствующей плотности алмаза (б) от времени 

при релаксации обладающей дефектом структуры, 

растянутой в направлении [111] на величины  

ε = 1,050, 1,075, 1,100 и 1,125 со сдвигом 500 фс  

в области температур от 1 до 1200 K 

Разрушение структуры неидеального алмаза на-

чинается с локальной деформации структуры вблизи 

точечного дефекта. В остальном наличие одного то-

чечного дефекта, который в итоге приводит к очень 

высокой их концентрации, к качественным измене-

ниям характера кривой ε-σ не приводит. 

Как и для идеального случая, локальная пластиче-

ская деформация наблюдается при относительно вы-

сокой температуре в узкой области величины дефор-

мации вблизи точки разрушения (разлома). Аналоги-

чно, при температуре 500 K и ниже наблюдается 

только эластическое поведение решётки вплоть до 

разрушения. 

На рисунке 4 приведены времена релаксации ли-

нейного размера и плотности растянутой структуры 

алмаза с дефектом при атмосферном давлении и раз-

личной температуре. При ε = 1,050 и 1,075 наблюда-

ется эластическое поведение решётки при температу-

рах до 1100 K включительно. Состояние структуры 

при 700 K является статистическим исключением. 

Важно отметить, что на более длительных време-

нах релаксации при температуре 1100 K и начальном 

ε = 1,100 наблюдается спонтанное расширение стру-

ктуры по трём направлениям и падение плотности до 

1,26–1,27 г/см3. 

Обобщая результаты, можно предположить, что 

пластичность алмаза предположительно может быть 

выявлена при относительно высокой температуре 

для идеального и неидеального кристаллов при дав-

лении ~50 ГПа и выше. 

ВЫВОДЫ 

Исследование эластичности структуры алмаза 

при растяжении в направлении [111] методом клас-

сической молекулярной динамики в рамках модели 

AIREBO-M показало, что при температуре 500 K и 

ниже как идеальный, так и обладающий дефектом ал-

маз проявляют эластические свойства вплоть до раз-
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рушения. При более высокой температуре вблизи 

границы разрушения наблюдается пластическая де-

формация кристаллической решётки. 

Наличие точечного дефекта приводит к сниже-

нию максимальной нагрузки, при которой структура 

способна проявлять эластические свойства, а также 

предельных нагрузок, которые способна выдержать 

структура, не разрушаясь. Также наличие дефекта 

снижает стабильность структуры при температуре 

выше 1000 K. А именно, дефектная структура разру-

шается при более низких напряжениях и температу-

рах (уже при T ≥ 1300 K). Эластичность сохраняется 

до ε ≈ 1,075 при T ≤ 1100 K, но при ε = 1,100 и 

T = 1100 K наблюдается спонтанное расширение и 

падение плотности, что является признаком потери 

стабильности. 
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ТЕМПЕРАТУРА МЕН АҚАУЛАРДЫҢ СОЗЫЛУ КЕЗІНДЕ ДЕФОРМАЦИЯЛАНҒАН  

ГАУҺАРДЫҢ СЕРПІМДІЛІГІНЕ ӘСЕРІН ТЕОРИЯЛЫҚ ЗЕРТТЕУ 

Т. М. Инербаев, А. У. Абуова, Ф. У. Абуова*, Г. А. Қаптағай,  

Н. Мерәлі, Ж. К. Зәкиева, Б. М. Сатанова, А. Раскалиев 

Л.Н. Гумилев атындағы Еуразия ұлттық университеті, Астана, Қазақстан 

* Байланыс үшін E-mail: abuova_fu@enu.kz 

Бұл жұмыста классикалық молекулалық динамика шеңберінде 1-ден 1700 K-ге дейінгі температура аймағында 

[111] бағытқа бағытталған созылу кезінде алмаздың деформация диаграммасы зерттелді, Гауһардың идеалды 

құрылымы, сондай-ақ ақаулардың салыстырмалы түрде жоғары концентрациясын ұстайтын құрылым 

қарастырылды. Құрылымдардың созылуы кезінде әртүрлі температурада алынған икемділікті зерттеу үшін 

атмосфералық қысымда анизотропты модельдеу жүргізілді және деформация мен құрылымның уақыт бойынша 

тығыздығы есептелді. Температураның әр мәніне тән деформация шамаларының кең ауқымында екі 

құрылымның икемділігі көрсетілген. Сондай-ақ, алмаздың жоғары температура аймағында толық жойылғанға 

дейін созылу шамасының тар аймағында пластикалық күйге жету мүмкіндігі көрсетілген. 

Түйін сөздер: алмаз, алмаз пленкалары, молекулалық динамика, деформация, серпімділік. 

THEORETICAL STUDY OF THE EFFECT OF TEMPERATURE AND DEFECTS  

ON THE ELASTICITY OF A DIAMOND DEFORMED BY STRETCHING 

T. M. Inerbaev, A. U. Abuova, F. U. Abuova*, G. A. Kaptagai,  

N. Merali, Zh. K. Zakieva, B. M. Satanova, A. Raskaliev 

L.N. Gumilyov Eurasian National University, Astana, Kazakhstan 

* E-mal for contacts: abuova_fu@enu.kz 

In this work, the diagram of diamond deformation under tension oriented in the direction [111] in the temperature range 

from 1 to 1700 K is studied in the framework of classical molecular dynamics. The ideal diamond structure is considered, 

as well as a structure containing a relatively high concentration of defects. To study the elasticity of structures obtained 

at different temperatures during stretching, anisotropic modeling was performed at atmospheric pressure and the values 

of deformation and density of the structure over time were calculated. The elasticity of both structures is shown in a wide 

range of strain values characteristic of each temperature value. It is also shown that a diamond can achieve a plastic state 

in a narrow range of tensile strength before complete destruction at high temperatures. 

Keywords: diamond, diamond films, molecular dynamics, deformation, elasticity. 


