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Методом молекулярно-динамического моделирования изучены трехмерные углеродные алмазоподобные

фазы, состоящие из sp3-гибридизированных атомов, полученные сшивкой каркасов фуллереноподобных

молекул. Для восьми кубических и одной гексагональной алмазоподобных фаз на основе фуллереноподобных

молекул четырех типов найдены равновесные конфигурации и рассчитаны упругие константы. Результаты,

полученные методом молекулярной динамики, использованы для аналитических расчетов упругих характери-

стик исследованных алмазоподобных фаз с кубической и гексагональной анизотропией. Найдено, что три из

рассмотренных фаз при определенном выборе оси растяжения имеют отрицательный коэффициент Пуассона,

т. е. являются частичными ауксетиками. Проанализирована изменчивость технических коэффициентов

упругости (модуля Юнга, коэффициента Пуассона, модуля сдвига и объемного модуля).
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1. Введение

Углеродные алмазоподобные фазы (УАФ) — это фазы,
состоящие из углеродных атомов, в которых каждый
атом, как в алмазной структуре, образует четыре σ -связи
с соседними атомами [1]. При этом решетка таких
алмазоподобных фаз отличается от решетки алмаза.

Основой для создания алмазоподобных фаз могут слу-
жить различные полиморфы углерода: графен, фуллере-
ноподобные молекулы, трубчатые структуры на основе
углерода. Алмазоподобные фазы, составной единицей
которых являются фуллереноподобные молекулы, по-
лучили название

”
фуллераны“, материал, состоящий

из листов графена, —
”
графан“, а из нанотрубок —

”
тубулан“ [1]. Наряду с наноалмазами [2] такие струк-
туры вызывают большой интерес исследователей. К на-
стоящему времени экспериментально синтезировано и
теоретически исследовано несколько углеродных алма-
зоподобных фаз, например полимеризованный кубиче-

ский фуллерит C24 [3,4], углеродная фаза C8 высокой
плотности [5] и т. д. В ряде теоретических работ до-
вольно полно представлены характеристики различных
алмазоподобных фаз и их классификация [6–9]. В ра-
боте [10] впервые было предложено получать наноал-

мазную фазу ковалентно связанных полимеризованных

нанотрубок (4, 0). В результате проведенных расчетов

установлено, что кристалл из полимеризованных на-

нотрубок должен быть полупроводником с шириной

запрещенной зоны 3.18 eV [10]. Методами молекулярной

динамики (МД) были исследованы структуры карбино-

идных слоев, карбиноидных нанотрубок и карбинофул-

леренов и получены их основные характеристики [11].
Структурные характеристики кристаллов, получаемых

из полиморфов графена, были исследованы в [12]. УАФ
и их свойства изучались ранее в работах [13–15]. Мето-

дом МД рассчитаны равновесные состояния кластеров

фуллереноподобных молекул С24 и C48 [16,17].

Наиболее важной областью применения УАФ является

покрытие различных поверхностей в биомедицине [18],
при защите материалов и устройств от внешних воз-

действий [19], легко изнашиваемых материалов [20], а
также в антифрикционных покрытиях [21]. Получение

таких материалов можно осуществить гораздо легче и

дешевле по сравнению с алмазами.

Анализ упругих свойств однослойных углеродных

нанотрубок показал, что они могут иметь отрицательный

коэффициент Пуассона [22–24]. У многих анизотропных
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наноматериалов различных кристаллических систем (ку-
бической, гексагональной, тетрагональной и т. п.) также

обнаруживается отрицательный коэффициент Пуассона

при растяжениях в определенных направлениях [25–38].
На данный момент известен список из более чем че-

тырехсот материалов с отрицательным коэффициентом

Пуассона (ауксетиков). При этом более трехсот таких

ауксетиков имеют кубическую анизотропию [25,37]. Ра-
нее был проведен анализ упругих постоянных некоторых

алмазоподобных фаз и фуллерита [39–42]. Упругие моду-
ли монокристаллического С60 были определены на осно-

ве измерения скоростей ультразвука и составили величи-

ны порядка c11 ∼ 15GPa, c12 ∼ 9GPa и c44 ∼ 6GPa [39],
исследованы релаксационный вклад [40] и температур-

ное поведение [41,42] модулей упругости. Значения

объемных модулей алмазоподобных фаз на основе фул-

лереноподобных молекул были рассчитаны в работе [13].
Показано, что величина модулей изменяется от 141.2

до 350.5 GPa, что уступает соответствующему значению

объемного модуля кубического алмаза. Структурные

и энергетические характеристики различных алмазопо-

добных фаз активно исследуются в последние годы,

однако многие их свойства остаются малоизученными

и требуют дальнейших исследований.

В настоящей работе рассматриваются алмазоподоб-

ные фазы с кубической, гексагональной и тетрагональ-

ной анизотропией, равновесное состояние которых ис-

следовано методом МД. Данные, полученные с помощью

атомистического моделирования, используются для ана-

лиза упругих характеристик.

2. Методика моделирования

Устойчивые УАФ обсуждались в [1]; исходя из пред-

ставленных там расчетов в настоящей работе иссле-

дуются алмазоподобные фазы, состоящие из фуллере-

ноподобных молекул. Согласно [1,13], один и тот же

фуллерен можно использовать для создания различных

алмазоподобных фаз, поскольку могут различаться ме-

тоды сшивки молекул. Название структур соответствует

типу соединения двух фуллеренов между собой. Напри-

мер, структура с обозначением А образуется сшивкой

ковалентными связями, а с обозначением В — совме-

щением атомов углерода (рис. 1). Исходные параметры

алмазоподобных фаз СА1, СА2, СА3, СА4, СА5, СА6,

СА7, СА8, СА9 и СВ приведены в работах [1,13].
Фуллереноподобные молекулы, из которых были состав-

лены исследуемые структуры, показаны на рис. 1: С4,

С6, С8, С16, С24 и C48. Из десяти УАФ, исследуемых в

работе, составным элементом которых является фулле-

реноподобная молекула, восемь (СА1, СА3, СА4, СА6,
СА7, СА8, СА9, СВ) имеют кубическую анизотропию,

фаза СА2 имеет гексагональную анизотропию, а фаза

СА5 — тетрагональную [1].
Для получения равновесных структур алмазоподоб-

ных фаз и оценки их характеристик был использован

программный пакет МД-моделирования LAMMPS [43],

Рис. 1. Фуллереноподобные молекулы C4, C6, C8, C16, C24,

C48 (слева направо) (a) и два способа соединения фуллерено-

подобных молекул в кластер (b, c).

где для описания межатомного взаимодействия исполь-

зуется потенциал AIREBO [44]. В данном потенциале

энергия связи задается как

Eb =
∑

j

∑

j( j>1)

[

VR(r i j ) − B̄ i jVA(r i j)
]

, (1)

где r i j — расстояние между атомами i и j , B̄ i j —

эмпирическая функция, которая была определена в рабо-

те [45], VR и VA — функции, отвечающие за притяжение

и отталкивание. VR и VA задаются выражениями

VR(r i j ) =
D(e)

S − 1
e−

√
2Sβ(r i j−R(e)) f c(r i j),

VA(r i j) =
D(e)S
S − 1

e−
√

2Sβ(r i j−R(e)) f c(r i j), (2)

где величины D(e), S, β, R(e) и функция f c были

определены в [45].
Такой потенциал хорошо зарекомендовал себя для

моделирования углеродных и углеводородных структур,

хорошо воспроизводит свойства ковалентной связи меж-

ду атомами углерода и широко используется для моде-

лирования одно- и многослойных листов графена [46,47],
смятого графена [48,49], фуллеренов [50] и т. п. Данные,

полученные с помощью этого потенциала, хорошо со-

гласуются с экспериментальными результатами и расче-

тами ab initio.

Для получения равновесного состояния рассматрива-

емых алмазоподобных фаз выполнялась минимизация

энергий с последующей релаксацией. Релаксация систе-

мы проводилась с помощью термостата Носе–Хувера.
Ньютоновские уравнения движения атомов интегриро-

вались по алгоритму Верле четвертого порядка. Далее
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проводился расчет модулей податливости s i j и модулей

жесткости c i j . С этой целью к ячейке моделирования

прикладывалась малая однородная деформация с одной

ненулевой компонентой и вычислялись возникающие

при этом напряжения, которые затем подставлялись в

закон Гука для расчета искомых констант.

3. Результаты моделирования

3.1. Р а в н о в е с н ы е с т р у к т у р ы. Примеры равно-

весных фаз из кластеров углеродных алмазоподобных

молекул могут быть найдены в [1,13] и поэтому в насто-

ящей работе не приведены. Далее алмазоподобные фазы

описаны для десяти исследованных структур методом

релаксации до состояния с минимальной энергией.

Для расчета модулей податливости s i j к ячейке мо-

делирования прикладывалось линейно увеличивающееся

во времени напряжение с одной ненулевой компонен-

той и вычислялись возникающие при этом деформа-

ции. Оказалось, что для деформаций менее 2% кривые

напряжение–деформация практически линейны; по на-

клонам данных кривых из закона Гука рассчитывались

искомые константы s i j .

Для кубического кристалла достаточно рассчитать

только три модуля податливости из выражения
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Здесь подразумевается соответствие εxx → ε1, εyy → ε2,

εz z → ε3, 2εyz → ε4, 2εxz → ε5, 2εxy → ε6, σxx → σ1,

σyy → σ2, σz z → σ3, σyz → σ4, σxz → σ5, σxy → σ6; s11, s12
и s44 — матричные модули податливости кубического

кристалла. Для гексагональной анизотропии закон Гука

выглядит следующим образом:
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где s11, s33, s44, s12, s13, s66 = 2(s11 − s12) — матричные

модули податливости гексагонального кристалла.

Модули жесткости для фаз с кубической анизотропией

были рассчитаны с учетом модулей податливости следу-

ющим образом:

c11 + c12 =
s11

(s11 − s12)(s11 + s12)
,

c11 − c12 =
1

s11 − s12
, c44 =

1

s44
, (5)

Таблица 1. Значения модулей податливости s i j и модулей

жесткости c i j для углеродных алмазоподобных структур с ку-

бической анизотропией

УАФ
s11 , s44, s12 , c11, c44, c12,

TPа−1 TPа−1 TPа−1 GPа GPа GPа

СA3 1.87 2.496 −0.44 625 401 192

СA4 1.87 9.64 −0.437 624 104 190

СA6 0.948 8.66 −0.072 1068 115 87.8

СA7 8.12 3.64 3.82 455 262 370

СA8 1.67 5.91 −0.299 650 169 142

СA9 3.73 7.31 −0.90 316 137 101

СB 5.53 10 −2.0 306 99.9 174

а для фаз с гексагональной анизотропией — как

c11 + c12 =
s33
s
, c11 − c12 =

1

s11 − s12
,

c13 = − s13
s
, c33 =

(s11 + s12)
s

,

c44 =
1

s44
, c66 =

1

s66
, (6)

где s = s33(s11 + s12) − 2s213 > 0.

Аналогично для уточнения полученных модулей упру-

гости и модулей податливости был применен другой

метод расчета: к ячейке моделирования прикладывалась

линейно увеличивающаяся со временем деформация с

одной ненулевой компонентой и вычислялись возника-

ющие при этом напряжения. Отсюда рассчитывались

модули жесткости, а с их использованием — модули

податливости. Сравнение результатов, полученных раз-

ными методами, показало, что первый метод расчета да-

ет более адекватные результаты. Различие результатов,

полученных двумя, казалось бы, подобными методами,

можно объяснить тем, что рассматриваемые УАФ по-

разному реагируют на различные виды нагружения.

Параметры более устойчивых из УАФ могут быть рас-

считаны любым из представленных способов.

Полученные значения для алмазоподобных фаз с

кубической анизотропией (СА3, СА4, СА6, СА7,

СА8, СА9 и СВ) приведены в табл. 1. Для гек-

сагональной фазы СА2, основываясь на аналогич-

ном моделировании, имеем следующие значения мо-

дулей податливости: s11=2.515 TPa−1, s33=1.92TPa−1,

s44=18.4TPa−1, s12=0.0906 TPa−1, s13 =−0.3625TPa−1

и s66 = 5.94 TPa−1. Используя связь между мо-

дулями податливости и модулями жесткости, по-

лучаем c11 = 409GPa, c33 = 550GPa, c44 = 54.4GPa,

c12 = −3.705GPa, c13 = 76.5GPa и c66 = 168GPa.

Деформация структуры СА5 выявила ее неустойчи-

вость. Даже малая деформация (до 0.01%) приводит к

перестройке структуры с разрывом некоторых связей.

Аналогично фаза СА1 показала себя как малоустойчивая

в динамических условиях. Модули упругости, получен-

ные для этой фазы, не соответствуют действительности,
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и получение достоверных результатов для этой структу-
ры требует дальнейших исследований.

3.2. У п р у г и е с в о й с т в а. На основании значений

модулей податливости для УАФ с кубической и гек-

сагональной анизотропией была проанализирована из-

менчивость упругих
”
технических коэффициентов“ (мо-

дуля Юнга, коэффициента Пуассона и модуля сдвига).
Модуль Юнга, коэффициент Пуассона и модуль сдвига
для анизотропных материалов меняются с изменением

ориентации оси растяжения относительно кристаллогра-

фических осей. В случае линейной упругости модуль

Юнга E(n) и коэффициент Пуассона ν(n,m) зависят

от тензорных модулей податливости s i jkl , единичного

вектора n, направленного вдоль оси растяжения, и

единичного вектора m, перпендикулярного направлению
растяжения [51]:

1

E(n)
= s i jklni n jnknl, (7)

ν(n,m) = − s i jklmi m jnknl

sαβλµnαnβnλnµ
. (8)

Модуль сдвига G(n,m) определяется вектором n, яв-

ляющимся единичным вектором нормали к плоскости
скольжения, и единичным вектором m, указывающим

направления скольжения [51]:

G−1(n,m) = 4s i jklni m jnkml . (9)

Далее изменчивость
”
технических коэффициентов“

упругости вместо единичных векторов будем описывать

тремя углами Эйлера: ϕ, θ, ψ.

Упругость кубических кристаллов характеризуется

тремя независимыми матричными модулями податли-

вости: s11, s12, s44. Тогда модуль Юнга, коэффициент

Пуассона и модуль сдвига можно записать в виде [37,52]

1

s11E
= 1− δ

2
M(ϕ, θ), (10)

ν

s11E
= − δ

2

[

N(ϕ, θ, ψ) −5
]

, (11)

1

s44G
= 1 + (A − 1)N(ϕ, θ, ψ), (12)

5 ≡ −2s12
1

, (13)

δ ≡ 1

s11
, (14)

где

A ≡ 2
s11 − s12

s44
= 2

c44

c11 − c12

,

0 ≤ M ≡ sin2 2θ + sin4 θ sin2 2ϕ ≤ 4

3
,

0 ≤ N ≡ 3 sin2 θ cos2 θ cos2 ψ

+ (cos θ cos 2ϕ cosψ − sinψ)2 sin2 θ ≤ 1.

Комбинация коэффициентов податливости 1 ≡ s11 − s12
− 0.5s44 известна как параметр анизотропии для куби-

ческих кристаллов, а A — как коэффициент упругой

анизотропии Зенера.

Таблица 2. Экстремальные значения модуля Юнга и парамет-

ра анизотропии 1

УАФ
1, E[100], E[110], E[111],

TPа−1 GPа GPа GPa

СA3 1.06 535 746 860

СA4 −2.51 535 320 282

СA6 −3.31 1055 384 317

СA7 9.85 123 313 644

СA8 −0.99 599 462 430

СA9 0.98 268 308 325

СB 2.53 181 234 260

Анализ изменчивости модуля Юнга (10) позволяет

определить три экстремальных значения [53], соот-

ветствующих растяжению в направлениях [100], [110]
и [111]:

E[100] =
1

s11
, (15)

E[110] =
1

s11 − 1/2
, (16)

E[111] =
1

s11 − 21/3
. (17)

Экстремальные значения модуля Юнга зависят от знака

и величины параметра анизотропии 1. Для кубических

кристаллов с положительной анизотропией 1 > 0 из

соотношений (15)–(17) имеем E[111] > E[110] > E[100]. Для

кубических кристаллов с отрицательной анизотропией

1 < 0 из этих соотношений следуют противоположные

неравенства: E[100] > E[110] > E[111]. На основе величин

упругих констант равновесных структур с кубической

анизотропией из углеродных алмазоподобных кластеров,

представленных в табл. 1, определены экстремальные

значения модуля Юнга и значения параметра анизотро-

пии 1 (табл. 2). Три из равновесных алмазоподобных

фаз с кубической структурой (СА4, СА6 и СА8), имеют
отрицательную анизотропию, а четыре другие — по-

ложительную анизотропию. Наибольшие модули Юнга

оказались у фазы СA6 (1055GPa, 1 < 0) при рас-

тяжении в направлении [100] и фазы СА3 (860GPa,
1 > 0) в направлении [111]. Жирным шрифтом в табл. 2

помечены максимальные значения модуля Юнга.

Основываясь на безразмерных параметрах 5 и δ,

(см. (13) и (14)), все кубические кристаллы можно

поделить на три типа [37]: неауксетики (5 > 1, δ > 0

и 5 < 0, δ < 0), частичные ауксетики (0 < 5 < 1 при

δ > 0 и δ < 0) и полные ауксетики (5 < 0, δ > 0 и

5 > 1, δ < 0). Неауксетики имеют положительный ко-

эффициент Пуассона при любых ориентациях, а полные

ауксетики — отрицательный коэффициент. У частич-

ных ауксетиков возможны как положительные значения

коэффициента Пуассона, так и отрицательные. Расче-

ты безразмерных параметров 5 и δ показывают, что

две из восьми изученных равновесных алмазоподобных

структур с кубической анизотропией СА3 (5 = 0.83)
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Таблица 3. Экстремальные значения коэффициентов Пуассона (глобальные максимумы и минимумы νmax, νmin, экстремумы при

частных ориентациях ν[100],[001], ν[001],[110], ν[11̄0],[110], ν(111),[111]), а также усредненное по всем направлениям значение коэффициента

Пуассона 〈ν〉 и значения безразмерных параметров 5 и δ

УАФ 5 δ νmin νmax 〈ν〉 ν[100],[001] ν[001],[110] ν[11̄0],[110] ν(111),[111]

СА3 0.83 0.57 −0.07 0.33 0.15 0.24 0.33 −0.07 0.07

СА4 −0.348 −1.34 0.14 0.54 0.32 0.23 0.14 0.54 0.36

СА6 −0.044 −3.49 0.03 0.66 0.31 0.08 0.03 0.66 0.37

СА7 0.739 1.21 −0.40 1.14 0.38 0.45 1.14 −0.40 0.23

СА8 −0.606 −0.59 0.14 0.37 0.24 0.18 0.14 0.37 0.27

СА9 1.840 0.26 0.13 0.28 0.21 0.24 0.28 0.13 0.19

СB 1.584 0.46 0.17 0.47 0.33 0.36 0.47 0.17 0.30

и СА7 (5 = 0.739) могут иметь отрицательный коэффи-

циент Пуассона (табл. 3), т. е. эти алмазоподобные фазы

являются частичными ауксетиками. Полных ауксетиков

среди исследуемых алмазоподобных фаз не обнаружено.

В табл. 3 помимо значений безразмерных параметров 5

и δ приведены глобальные максимальные и минималь-

ные значения коэффициентов Пуассона (νmax, νmin),
усредненное по всем направлениям значение коэффици-

ента Пуассона 〈ν〉. Наименьший коэффициент Пуассона

выявляется у равновесной структуры СА7 (νmin = −0.4).
Для этого ауксетика имеется большой диапазон из-

менения коэффициента Пуассона (νmax − νmin = 1.54).
Средний коэффициент Пуассона 〈ν〉 для всех пред-

ставленных кристаллических материалов оказывается

положительным и меняется в пределах от 0.15 до 0.38.

Оценим также значения коэффициентов Пуассона для

некоторых частных ориентаций, которые определяются

по формулам

ν[100],[001] = − s12
s11

, (18)

ν[001],[110] = − s12
s11 − 0.51

, (19)

ν[11̄0],[110] = −2s12 + 1

2s11 − 1
, (20)

ν(111),[111] = − 3s12 + 1

3s11 − 21
. (21)

Последние три числа в квадратных скобках указывают

направления растяжения, а первые три числа в скоб-

ках — направление поперечной деформации. Коэффи-

циенты Пуассона можно выразить через безразмерные

параметры 5 и δ

ν[100],[001] =
5δ

2
, (22)

ν[001],[110] =
5δ

2− δ
, (23)

ν[11̄0],[110] =
δ(5− 1)

2− δ
, (24)

ν(111)[111] =
δ(1.55− 1)

3− 2δ
. (25)

Численно-аналитический анализ этих формул с исполь-

зованием термодинамических ограничений 5δ > 2δ − 2,

1 > 5δ > −2, δ < 1.5 [37] показывает, что
при 5 > 0, 0 < δ < 1.5

ν[001],[110] > ν[100],[001] > ν(111)[111] > ν[11̄0],[110],

при 5 > 0, δ < 0

ν[11̄0],[110] > ν(111)[111] > ν[001],[110] > ν[100],[001],

при 5 < 0, δ < 0

ν[11̄0],[110] > ν(111)[111] > ν[100],[001] > ν[001],[110],

при 5 < 0, 0 < δ < 1.5

ν[100],[001] > ν[001],[110] > ν(111)[111] > ν[11̄0],[110].

Как видно из табл. 3, значения коэффициентов Пуассона

при частных ориентациях для равновесных алмазоподоб-

ных структур удовлетворяют указанным неравенствам.

Для структур СА3 и СА7 отрицательные значения будут

наблюдаться у коэффициента ν[11̄0],[110].

На рис. 2 показаны поверхности ауксетичности

ν(ϕ, θ, ψ) = 0 для алмазоподобных фаз СА3 и СА7,

которые были построены в пространстве углов Эйлера

с периодами Tϕ = π/2, Tθ = 2π и Tψ = π. Для этих

фаз ауксетичность имеет место внутри представленных

поверхностей. По этим поверхностям можно определить

углы Эйлера, т. е. направления растяжения, при которых

будет наблюдаться отрицательный коэффициент Пуассо-

на. Как видно из рис. 2, наибольшей зоной ауксетичности

будет обладать кристаллический материал СА7.

Анализ формулы модуля сдвига (12) позволяет опре-

делить максимальное и минимальное значения [52]

G1 =
1

s44
, (26)

G2 =
1

2(s11 − s12)
. (27)

Какое из экстремальных значений модуля сдвига ока-

жется максимальным, а какое минимальным, зависит от

величины коэффициента анизотропии Зенера A

A ≡ 2
s11 − s12

s44
= 1 +

21

s44
. (28)
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Таблица 4. Максимальные и минимальные значения модуля сдвига, коэффициента анизотропии Зенера A и объемного модуля B

УАФ A G1 = s−1
44 , GPа G2 = (2(s11 − s12))

−1, GPа
B , GPа

Наст. раб. [1,8] [13]

СА3 1.85 400 216 337 342 346.2

СА4 0.48 104 217 335 249 284.5

СА6 0.24 115 490 415 323 350.5

СА7 6.16 262 43 398 207 269.6

СА8 0.67 169 254 311 − 274.5

СА9 1.27 137 108 173 − 239.2

СB 1.50 100 66 218 − 277.6

Для кубических кристаллов с положительной анизотро-

пией 1 > 0 (или A > 1) из соотношений (26) и (27)
имеем G1 > G2. Для кубических кристаллов с отрица-

тельной анизотропией 1 < 0 (или 0 < A < 1 ) следует

Рис. 2. Поверхности ауксетичности углеродных алмазоподоб-

ных структур СА3 (a) и СА7 (b) с кубической анизотропией.

противоположное неравенство: G1 < G2. В табл. 4 пред-

ставлены значения коэффициента анизотропии Зене-

ра A, экстремальные значения для модуля сдвига и

значения объемного модуля, определяемого по формуле

B = (c11 + 2c12)/3. Наибольший модуль сдвига оказы-

вается у алмазоподобной фазы СA6 (490GPа) при

экстремальном значении G2. Наименьший модуль сдви-

га наблюдается у структуры СA7 (G2 = 43GPа). Наи-
больший объемный модуль выявляется у равновесной

структуры СА6 (415GPa), а наименьший — у структуры

СА9 (173GPa).
Для гексагональных кристаллов модуль Юнга (7),

коэффициент Пуассона (8) и модуль сдвига (9) можно

записать в виде [54]

1

E
= s11 + (s33 − s11 − δ0 sin

2 θ) cos2 θ, (29)

− ν

E
= s13 +

(

(s12 − s13) sin
2 ψ + δ0 cos

2 θ cos2 ψ
)

sin2 θ,

(30)
1

G
= s44 +

(

(2s11 − 2s12 − s44) sin
2 ψ

+ 4δ0 cos
2 θ cos2 ψ

)

sin2 θ, (31)

δ0 ≡ s11 + s33 − 2s13 − s44.

Зависимости обсуждаемых модулей и коэффициента

Пуассона являются периодическими функциями угловых

переменных с периодами Tθ = Tψ = π. Упругие
”
техни-

ческие коэффициенты“ для гексагональных кристаллов

в отличие от случая кубических кристаллов зависят

от меньшего количества углов. Модуль Юнга зависит

только от одного угла Эйлера (θ), а модуль сдвига и

коэффициент Пуассона — от двух углов (θ и ψ).
На рис. 3, а представлена поверхность коэффициента

Пуассона для алмазоподобной фазы СА2, которая ока-

зывается частичным ауксетиком. Минимальное значение

коэффициента Пуассона получается при растяжении в

направлении [010] и равно νmin = ν[001̄],[010] = −s12/s11
= −0.04. Другое экстремальное значение коэффициента

при растяжении в направлении [010] принимает зна-

чение ν[100],[110] = −s13/s11 = 0.14. Максимальное зна-

чение коэффициента Пуассона (νmax = 0.67) достига-

ется при θ = 0 и ψ = 42, 138◦ . При растяжении в
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Рис. 3. Поверхность коэффициента Пуассона (а) и кривая

ауксетичности в пространстве двух углов Эйлера (b) для

равновесной алмазоподобной структуры СА2 с гексагональной

анизотропией.

направлении [001] экстремальное значение коэффициен-

та Пуассона равно ν(001),[001] = −s13/s33 = 0.19. Усред-

ненное по всем направлениям значение коэффициента

Пуассона 〈ν〉 принимает значение 0.25. На рис. 3, b пред-

ставлена кривая ауксетичности, построенная по формуле

s13 +
(

(s12 − s13) sin
2 ψ + δ0 cos

2 θ cos2 ψ
)

sin2 θ = 0.

(32)

Зона ауксетичности находится внутри области, представ-

ленной на рисунке.

Изменчивость модуля Юнга для алмазоподобной

структуры СА2 иллюстрируется рис. 4, на котором

отражены также значения экстремальных значений мо-

дуля Юнга. Максимальное значение 521GPa достигается

при растяжении в направлении [001]. Минимальное

значение модуля Юнга Emin = 181GPa наблюдается при

ψ = 46 и 134◦ .

Поверхность модуля сдвига для алмазоподобной

структуры СА2 изображена на рис. 5. Значения модуля

сдвига меняются от 54.4 GPa при θ = 0 и любом ψ , что

соответствует плоскости скольжения (100), до 206GPa

при θ = π/2 и ψ = π/2, что соответствует плоскости

скольжения (010) в направлении [001]. Объемный мо-

дуль B = (2c11 + c33 + 2c12 + 4c13)/9 для алмазоподоб-

ной фазы СА2 равен 87.1 GPa. Это значение оказывается

одним из самых маленьких при сравнении со значениями

объемного модуля для алмазоподобных фаз с кубической

анизотропией (табл. 4).

Рис. 4. Изменчивость модуля Юнга равновесной алмазоподоб-

ной структуры СА2 с гексагональной анизотропией. Точками

отмечены экстремальные значения модуля Юнга.

Рис. 5. Поверхность модуля сдвига для равновесной алмазо-

подобной структуры СА2 с гексагональной анизотропией.
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Таблица 5. Экспериментальные данные (при нормальных

условиях) для кубического алмаза

c11, GPa c12, GPa c44, GPa B , GPa Лит. ссылка

1079 124 578 442 [59]
1076.4 125.2 577.4 442.3 [60]
1080.4 127 576.6 444.8 [61]
1080.4 127 576.6 443.9 [62]

4. Заключение

Равновесные алмазоподобные фазы СА1, СА2, СА3,

СА4, СА5, СА6, СА7, СА8, СА9 и СВ, полученные сшив-

кой фуллереноподобных молекул, были исследованы ме-
тодом молекулярной динамики. Среди названных алма-

зоподобных фаз восемь (СА1, СА3, СА4, СА6, СА7, СА8,
СА9 и СВ) являются кубическими. Структура СА2 имеет

гексагональную анизотропию, а структура СА5 — тетра-

гональную. Равновесная фаза СА5 оказалась неустойчи-
вой, фаза СА1 также малоустойчива, в то время как все

прочие фазы устойчивы по отношению к малой упругой

деформации. Результаты расчета напряжений и упругих

констант позволили проанализировать упругие характе-

ристики (модуль Юнга, коэффициент Пуассона, модуль

сдвига и объемный модуль) алмазоподобных фаз на
основе кластеров фуллереноподобных молекул. Обнару-

жено, что три из десяти рассмотренных алмазоподобных

фаз, а именно СА2, СА3 и СА7, являются ауксетиками.

Поскольку коэффициент Пуассона у них оказывается

отрицательным только в определенных направлениях,

данные структуры являются частичными ауксетиками.
УАФ представляют собой новые перспективные ма-

териалы из sp3-гибридизированных атомов, и настоя-

щая работа вносит вклад в изучение их механических

свойств. При этом поиск материалов-ауксетиков явля-

ется важной задачей [23,55–58], поскольку они могут
использоваться для разработки композитных материалов

с заданными упругими свойствами. Нередко аномалии

упругих свойств материалов бывают связаны с анома-

лиями их коэффициента теплового расширения, расчет

которого предполагается провести в следующих работах.

В табл. 4 для сравнения приведены также численные
значения объемного модуля для таких же алмазоподоб-

ных фаз, расcчитанные полуэмпирическими квантово-

механическими методами в [1,8,13]. Видны существен-

ные количественные различия последних с полученными

в настоящей работе методом молекулярной динамики

значениями B , что, по-видимому, связано с большим
различием использованных расчетных методов.

Для оценки полученных выше механических харак-

теристик алмазоподобных фаз, собранных в табл. 1

и 4, в табл. 5 приводятся экспериментальные данные

для кубического алмаза из работ [59–62]. Из сравне-
ния можно видеть, что объемный модуль кубического

алмаза (∼ 440GPa) превосходит объемные модули всех

рассмотренных алмазоподобных фаз. Наименьшее раз-

личие величин объемного модуля имеется с фазами CA3,

CA6 и CA7. Что касается коэффициента жесткости c11,

то наблюдается удивительная близость его значений

для алмазоподобной фазы CA6 и кубического алмаза

(табл. 1 и 5).
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