Исследование атомной структуры и механических свойств 
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Алмаз - это уникальный материал с выдающимися механическими свойствами. Принято считать, что алмазу принадлежит рекорд по твердости и величине объемного модуля упругости (В0 = 443 ГПа) среди кристаллических материалов. При этом существует ряд работ, где было показано, что уменьшение размерности материала до нанометрового масштаба может привести к существенному увеличению его механической жёсткости. Например, в [1,2] сообщено об успешном получении материала, состоящего из 3D-полимеризованных молекул фуллерена С60 и превосходящего алмаз по твердости. Ряд работ [3–5] указывает на возможность получения поликристалла алмаза с кристаллитами нанометрового размера, демонстрирующего объемный модуль упругости больший, чем у кристалла алмаза. Недавно было экспериментально показано [6], что В0 для наноалмазов может достигать 560 ГПа, что превосходит соответствующую величину для алмаза.
В данной работе было исследовано влияние размера и типа поверхности на атомную структуру и величину объемного модуля упругости наноалмазов разной формы в широком диапазоне размеров. Было получено, что величина В0 для наноалмаза превосходит соответствующую величину для кристалла алмаза. Показано, что для нанокластеров без пассивации поверхности происходит ее реконструкция (частичная графитизация), вследствие которой на поверхности нанокластеров появляются более короткие, чем в алмазе, химические связи. Поскольку длина связи напрямую связана с ее жёсткостью, наличие более коротких связей приводит к ужесточению нанокластера алмаза по сравнению с кристаллом. 
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