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Механизм прямого преобразования графита в алмаз является предметом интенсивных исследований, идущих уже более 30 лет [1-4], и по-прежнему вызывает споры относительно промежуточных стадий превращения фаз и путей их трансформации. При высоких давлениях и температурах возникновение алмаза в графите происходит по нуклеативному механизму [3], но экспериментальное изучение промежуточных фаз и роста зародыша является крайне затратной задачей. Тем не менее можно воспользоваться современными методами компьютерного моделирования, однако из-за существенных отличий в параметрах решёток алмаза и графита минимальные устойчивые зародыши могут иметь значительные размеры и содержать 104-106 атомов.
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 данной работе мы изучили процесс нуклеации алмаза в графите начиная с первых этапов - формирования сверхтонких алмазных слоёв. Затем мы подготовили набор углеродных структур для тренировки ML-потенциала, наиболее полно представляющих потенциальные взаимодействия в моделях нуклеации алмаза в графите, в том числе под давлением. Далее мы натренировали с помощью машинного обучения потенциалы тензора момента (MTP) и потенциалы Гауссова приближения. После сравнения полученных потенциалов был выбран потенциал MTP типа, с помощью которого затем было проведено изучение роста алмаза в матрице графита. Был рассчитан термодинамический потенциал Гиббса при различных давлениях и были определены барьеры нуклеации алмаза в графите. 
Исследование выполнено при финансовой поддержке Российского научного фонда в соответствии с научно-исследовательским проектом № 22-72-00138. Расчеты проводились на суперкомпьютерном кластере ЦКП «Центр данных ДВО РАН», а также кластере, предоставленном лабораторией моделирования и разработки новых материалов НИТУ "МИСиС".
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