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Использование  металлических  катализаторов  при  выращивании  углеродных
наноструктур становится  широко распространенным в последние годы [1,  2].  Однако
процессы, приводящие к образованию графитовых слоев и, как следствие, углеродных
наноструктур  на  атомарном  уровне  до  сих  пор  не  ясны.  Поэтому  особый  интерес
представляет  теоретическое  изучение  характера  взаимодействия  отдельных  атомов
углерода на поверхностях металла.

В  данной  работе  методом  первопринципной  динамики  на  основе  теории
функционала  плотности  с  использованием  базиса  плоских  волн  и  PAW-потенциалов
исследовалось взаимодействие адатомов углерода на поверхностях (001) и (111) ОЦК-
железа.

Полученные результаты позволяют сделать вывод, что на поверхностях (001) и
(111) железа адатомам углерода энергетически не выгодно располагаться в положении
ближайших  соседей,  что  находится  в  согласии  с  результатами,  полученными  для
углерода  на  поверхности  (001)  железа  в  работах  [3,  4].  Можно  утверждать,  таким
образом,  что  адатомы углерода  на  поверхностях  (001)  и  (111)  железа  предпочитают
образовывать некомпактные углеродные кластеры.
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