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Методом молекулярної динаміки з використанням програмного забезпе-
чення LAMMPS досліджено процеси релаксації та реконструкції поверх-
невих шарів Fe (001), (011), (111) до та після нанесення графену для двох 

температур — 300 і 400 К. Варіювався також кут спряження кристаліч-
них ґратниць графену та Fe. Досліджено 12 модельних систем, для яких 

розраховувались: повна, кінетична та потенціальна енергії системи; зміна 

міжплощинних відстаней вздовж напряму нормалі до поверхні (релакса-
ція) відносно незбуреного стану (об’єм); розподіли атомів Заліза та Вугле-
цю вздовж нормалі до поверхні; пошарові функції радіального розподілу 

атомів С та Fe. Позиції атомів С та Fe, а також характер утвореного повер-
хневого рельєфу для різних систем Fe/графен, візуалізовано за допомо-
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гою 2D-мап атомного розподілу. 

Ключові слова: молекулярна динаміка, графен на поверхні заліза, струк-
турна релаксація, структурна реконструкція, вільна поверхня. 

Relaxation and reconstruction processes of Fe (001), (011), (111) surface lay-
ers before and after graphene layer introduction are investigated by molecu-
lar dynamics simulation using LAMMPS software for two temperatures of 

300 and 400 K. Orientation angle between graphene and Fe crystal lattices is 

also varied. The 12 model systems are investigated providing calculation of 

the next characteristics: total, kinetic and potential energies; modification of 

interplanar spacing in normal direction to the surface (relaxation) in rele-
vance to the surface of undisturbed state (bulk); distributions of Fe and C at-
oms along the surface normal; layered radial distribution functions of Fe and 

C atoms. Positions of Fe and C atoms as well as character of formed surface 

relief of different Fe/graphene systems are visualized using 2D-map atoms 

distribution. 

Key words: molecular dynamics, graphene on Fe surface, structural relaxa-
tion, structural reconstruction, free surface. 

Методом молекулярной динамики с использованием программного обес-
печения LAMMPS исследованы процессы релаксации и реконструкции 

поверхностных слоёв Fe (001), (011), (111) до и после нанесения графена 

для двух температур — 300 и 400 К. Варьировался также угол сопряже-
ния кристаллических решёток графена и Fe. Исследовано 12 модельных 

систем, для которых рассчитывались: полная, кинетическая и потенци-
альная энергии системы; изменение межплоскостных расстояний вдоль 

направления нормали к поверхности (релаксация) относительно невоз-
мущённого состояния (объём); распределения атомов железа и углерода 

вдоль нормали к поверхности; послойные функции радиального распре-
деления атомов С и Fe. Позиции атомов C и Fe, а также характер образо-
ванного поверхностного рельефа для разных систем Fe/графен, визуали-
зированы с помощью 2D-карт атомного распределения. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, графен на поверхности желе-
за, структурная релаксация, структурная реконструкция, свободная по-
верхность. 

(Отримано 20 жовтня 2019 р.; остаточн. варіант — 24 квітня 2020 р.) 
  

1. ВСТУП 

Графен (або моноатомний шар Вуглецю) характеризується уніка-
льним комплексом механічних, електричних, оптичних та інших 

властивостей [1], що дозволяє вважати його перспективним матері-
алом для виготовлення пристроїв наноелектроніки. 
 Отримання графену на металевих поверхнях відбувається відно-
сно легше ніж, наприклад, на напівпровідникових і тому має ши-
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роке розповсюдження. В роботах [2, 3] представлено дешевий спосіб 

отримання графену на поверхні полікристалічного Ni відносно ве-
ликих розмірів (см

2) та результати досліджень його структурних та 

електричних характеристик, а в [4, 5] у якості металевої підкладки 

при нанесенні графенової плівки використано полікристалічну 

мідь. 
 Найбільш дослідженими є графенові шари на Pt (111), Ir (111), 

Ru (0001) та Ni (111) [6], оскільки ці грані мають найбільше узго-
дження параметрів кристалічної ґратниці з графеном і виконують-
ся умови епітаксійного росту. 
 Експериментальні дослідження методом сканувальної трансмі-
сійної мікроскопії [7] демонструють виникнення певного рельєфу 

поверхні при нанесенні графену на атомарно чисті поверхні Ni 
(111), Ir (111) та Rh (111), що свідчить про структурні перетворення 

в шарі графену, а можливо й у приповерхневому шарі металу. Ме-
тодом низькоенергетичної спектроскопії повного струму в роботі [8] 

досліджено поверхневу сеґрегацію Вуглецю на атомно-чистій пове-
рхні Мо (110). 
 Не менший інтерес становить теоретичний опис структурних 

змін в системах метал/графен. Наприклад в [9] досліджено терміч-
ну стабільність трьох типів площин (111), (100) та розтягнутої (111) 

площини плівки Cu на графені. Визначено, що горизонтальна рух-
ливість атомів Cu у плівці знижується, а вертикальна рухливість 

збільшується зі зростанням температури. Аналогічні розрахунки 

виконано для площини (111) Ni [10] та плівки Hg [11]. 
 Явище багатошарової релаксації поверхні перехідних [11] металів є 

достатньо відомим і підтверджується достовірними експерименталь-
ними даними, одержаними методами дифракції повільних електронів 

і резерфордівського оберненого розсіювання [12] та комп’ютерними 

розрахунками [13]. Це обумовлює постановку задач теоретичного опи-
су такого роду структурних змін, індукованих нанесенням графену. 
 У даній роботі така задача розв’язується на прикладі системи 

Fe/графен з використанням методу молекулярної динаміки. Метою є 

моделювання процесу релаксації та реконструкції поверхневих ша-
рів Fe з врахуванням кристалографічної орієнтації його поверхні — 

(001), (011), (111) — до та після нанесення графену. Варіюється кут 

спряження кристалічних ґратниць графену та Fe. 
 Розрахунки енергії системи виконано для двох температур: 300 і 
400 К. Зміни міжплощинних відстаней вздовж напряму нормалі до 

поверхні відносно незбуреного стану (об’єм) аналізуються в залеж-
ності від щільності пакування різних граней Fe. Для чистого Fe по-
рівняння одержаних результатів проводиться з даними робіт [14–
16], в яких спостерігалось явище поверхневої релаксації одного або 

декількох шарів Заліза. 
 На відміну від інших, дана робота присвячена дослідженню 
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структурних змін на декількох гранях «неідеальної» поверхні ме-
талу при нанесенні графену. 

2. ЕКСПЕРИМЕНТАЛЬНА/ТЕОРЕТИЧНА МЕТОДИКА 

Моделювання виконано методом класичної молекулярної динаміки 

за допомогою програмного забезпечення LAMMPS [17] із викорис-
танням потенціалу Fe–C [18]. 
 Для перевірки придатності потенціалу [18] обраховувались рів-
новажні параметри ґратниць та коефіцієнти лінійного теплового 

розширення (КЛТР) (табл. 1). 
 Рівноважні параметри ґратниці розраховувалися за стандартною 

методикою, суть якої полягає в знаходженні таких параметрів ґра-
тниці ідеальної системи (тобто бездефектної, з періодичними умо-
вами в усіх напрямах), за яких компоненти тензора напружень всієї 
системи в середньому за часом моделювання приймають нульові 
значення. Ці значення для об’ємного заліза (3D) і плівки графену 

(2D) для температур 300 та 400 К представлені в табл. 1. 
 Слід відмітити, що значення КЛТР графену розраховувалось за 

зміною періоду ґратниці, і той факт, що плівці графену у вільному 

стані притаманний певний періодичний рельєф, не враховувався. 

Величина КЛТР графену за даними різних джерел коливається від 

−7,6⋅10−6
 1/К до 6,5⋅10−6

 1/К. Але у нашому випадку навіть за такої 
розбіжності значень КЛТР похибка розрахунків не перевищує 

0,01% за умови збільшення температури від 300 до 400 К. 
 Максимальна можлива похибка при визначенні структурних па-
раметрів не більша за 0,5% відносно літературних даних, що дово-
дить доцільність застосування обраного потенціалу. 
 Досліджувалось 12 модельних систем (табл. 2), для кожної з 

яких в залежності від щільності пакування різних граней Fe і тем-

ТАБЛИЦЯ 1. Порівняння змодельованих параметрів із стандартними да-
ними. 

TABLE 1. Comparison between simulated parameters and standard data. 

Мате-
ріал 

Темпе-
ратура 

Т, К 

Крок за 

часом 

dt, с 

Період ґратниці a0, Å КЛТР, К
−1 

Розрахунок 
Табличні 

дані Розрахунок 
Табличні 

дані 

Залізо 
300 
400 4⋅10−15 

2,8638 
2,8645 

2,8665 
 7,1⋅10−6 7,12⋅10−6 

Графен 
300 
400 2⋅10−15 

1,4523 
1,4529 

1,42 
 9,5⋅10−6  
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ператури (300 та 400 К) розраховувались: 
– повна, кінетична та потенціальна енергії системи; 
– зміна міжплощинних відстаней вздовж напряму нормалі до пове-
рхні відносно незбуреного стану (об’єм); 
– розподіл атомів Заліза та Вуглецю вздовж напряму нормалі до по-
верхні; 
– пошарова функція радіального розподілу атомів. 
 Для визначення внеску, індукованого нанесенням графену, ана-
логічні розрахунки проведено для чистого заліза. Функція радіаль-
ного розподілу визначалась також для вільного графену. 
 Попереднє моделювання показало, що наявність вільної поверхні 
стає джерелом значних напружень у залізі, які розповсюджуються 

на відстань до п’яти періодів ґратниці. Тому для моделювання було 

обрано систему, яка являє собою: моношар графену/5 періодів «ак-
тивного» заліза/2 періоди «замороженого» заліза (рис. 1). По осях 

X та Y задавалися періодичні граничні умови. Кількість періодів 

для заліза та графену підбиралася з міркувань мінімальної різниці 
між їх розмірами (табл. 3). Вздовж осі Z — фіксовані границі з ві-
льним простором з боку поверхні заліза і графену. Періоди «замо-
роженого» заліза були додані для запобігання виникненню другої 
вільної поверхні, їх кількість була обрана у відповідності до радіусу 

енергії обрізання, який для заліза дорівнює 2 періодам. 

ТАБЛИЦЯ 2. Характеристика модельних систем Fe/графен. 

TABLE 2. Characteristics of simulated Fe/graphene systems. 

Модель 
Орієнтація кристалу заліза  

(поверхня паралельна площині XY) Температура, К 
Вісь X Вісь Y Вісь Z 

1 100 010 001 300 

2 110 −110 001 300 

3 100 01−1 011 300 

4 11−1 −21−1 011 300 

5 01−1 −211 111 300 

6 −211 0−11 111 300 

7 100 010 001 400 

8 110 −110 001 400 

9 100 01−1 011 400 

10 11−1 −21−1 011 400 

11 01−1 −211 111 400 

12 −211 0−11 111 400 
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 При виконанні розрахунків на початковому етапі визначався оп-
тимальний часовий інтервал моделювання (крок за часом, dt) за 

стандартною методикою — обчислювалася повна енергія системи 

при поступовому збільшенні кроку за часом, оптимальним вважав-
ся найбільший крок, за якого значення енергії залишалося незмін-
ним. Оскільки найбільшу рухливість мають атоми Вуглецю, то для 

моделювання системи Fe/графен був обраний крок за часом для Ву-
глецю (2⋅10−15

 с). 

3. РЕЗУЛЬТАТИ ТА ЇХ ОБГОВОРЕННЯ 

3.1. Поверхнева релаксація граней (001), (011), (111) Fe 

після нанесення графену 

Під поверхневою релаксацією розуміється модифікація (перебудо-
ва) приповерхневих шарів кристалу, за якої їх атомна структура 

залишається аналогічною відповідним атомним площинам в об’ємі, 

але відстань між цими площинами або їх взаємне положення змі-
нюються. У більшості випадків має місце зменшення першої міжп-
лощинної відстані; для більш глибоких шарів відхилення від 

об’ємного значення міжплощинної відстані зменшується з глиби-
ною і має осцилюючий характер [19]. 
 Результати моделювання багатошарової релаксації різних гра-
ней Fe за температур 300 та 400 К, індукованої нанесенням плівки 

 

Рис. 1. Комірка, що моделювалася методом молекулярної динаміки. 

Fig. 1. Cell simulated by molecular dynamics approach. 
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графену, представлені в порядку зменшення щільності їх пакуван-
ня — (011), (001), (111). 
 Найбільш щільно спакованою площиною в ОЦК-ґратниці є пло-
щина (011). Для Fe щільність пакування цієї грані за кімнатної те-
мператури становить 1,729⋅10−19

 атом/м2. Для зручності будемо ви-
користовувати щільність пакування площин відносно площини 

(011). Таким чином, для площини (011) ця величина буде дорівню-
вати 1, для площини (001) — 0,707, а для площини (111) — 0,409. 
 Fe (011). Рівноважні значення міжплощинних відстаней для 

грані (011) в об’ємі складають для 300 К — 
300 2,0251 0,0001Vd = ±  Å, 

для 400 К — 
400 2,0256 0,0001Vd = ±  Å. Зміна структурного парамет-

ру dij, де i та j — номера площин, спостерігається фактично тільки 

для першої від поверхні Fe міжплощинної відстані і дорівнює 

12 1,974 0,002d = ±  Å (рис. 2). Зафіксоване відхилення від рівнова-
жного значення знаходиться на рівні 2,5% і є від’ємним (стискан-
ня). Розрахункові дані для перших двох міжплощинних відстаней 

представлені у табл. 4. Автори роботи [15] отримали значення 

12 2,04 0,04d = ±  Å. 
 Зміни, індуковані нанесенням графену, також розповсюджують-
ся лише на одну міжплощинну відстань. Відхилення значення 

ТАБЛИЦЯ 3. Підбір кількості періодів заліза та графена по осях X та Y 

(nx та ny — кількість періодів вздовж осі X та Y відповідно, a та b значення 

періоду вздовж осі X та Y відповідно, кожна модель має свої значення). 

TABLE 3. Selection of number of Fe and graphene periods along X and Y axis 

(nx and ny—number of periods along X and Y axis, a and b—period parame-
ters along X and Y axis respectively, each model has own values). 
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1 29 83,05 33 83,01 0,05 35 100,24 23 100,21 0,03 

2 18 72,90 29 72,95 −0,06 28 113,40 26 113,28 0,11 

3 29 83,05 33 83,01 0,05 28 113,40 26 113,28 0,11 

4 36 178,57 71 178,60 −0,01 18 126,27 29 126,35 −0,06 

5 18 72,90 29 72,95 −0,06 18 126,27 29 126,35 −0,06 

6 19 133,29 53 133,32 −0,03 28 113,40 26 113,28 0,11 
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першої міжплощинної відстані від рівноважного об’ємного змен-
шується до 1,3% і стає додатнім (розширення). 
 Зміна температури від 300 до 400 К та взаємної орієнтації графе-
ну та поверхні Fe (011) несуттєво впливають на процес поверхневої 
релаксації, зміна значень міжплощинних відстаней знаходиться в 

межах похибки. 
 Fe (001). Ефект поверхневої релаксації спостерігається для пер-
ших трьох міжплощинних відстаней (рис. 3). Розраховане значен-
ня першої від поверхні міжплощинної відстані 12 1,418 0,002d = ±  

Å узгоджується з даними роботи [20] — 12 1,41 0,01d = ±  Å. 
 Для порівняння розраховані рівноважні значення міжплощинної 

 

Рис. 2. Відхилення структурних параметрів dij для грані Fe (011) до та піс-
ля додавання графену за температур 300 К (а) та 400 К (б). 

Fig. 2. Deviation of structural parameters dij for Fe (011) plane before and 

after of graphene addition at temperatures of 300 K (а) and 400 K (б). 

ТАБЛИЦЯ 4. Значення міжплощинних відстаней dij (похибка визначення 

не перевищує ±0,002 Å) та їх відхилення ∆d від значень у об’ємі для Fe 

(011) та Fe (011)/графен за температур 300 К та 400 К. 

TABLE 4. Values of interplanar spacing dij (calculation error is not higher 

than ±0,002 Å) in Fe (011), Fe (011)/graphene and their deviations ∆d from 

values for bulk at temperatures of 300 K and 400 K. 
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d12 1,974 −2,53 1,975 −2,47 2,051 1,31 2,057 1,55 

d23 2,024 −0,02 2,025 −0,04 2,024 −0,05 2,026 0,02 
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відстані для площини (001) Fe в об’ємі. Вони склали: для 300 К — 
300 1,4320 0,0001Vd = ±  Å, для 400 К — 

400 1,4323 0,0001Vd = ±  Å. Зна-
чення першої — d12, другої — d23 та третьої — d34 міжплощинних 

відстаней та їх відхилення від значень у об’ємі наведені у табл. 5. За 

температури 300 К перша та друга міжплощинні відстані зменшу-
ються, що відповідає стисканню, а третя, навпаки, дещо збільшу-
ється (розширення). Найбільше відхилення міжплощинної відстані 
від об’ємного значення спостерігається між другим та третім шаром 

від поверхні і складає 23 2,21%.d∆ = −  Значення ∆d12 у нашому ви-
падку складає −0,94%, тоді як у [20] ця величина дорівнює −1,4% 

за даними методу дифракції повільних електронів. А в [22] відміча-
ється зміна ∆d12 на +0,5%, тобто, навпаки, у бік збільшення. 
 При підвищенні температури до 400 К суттєвої зміни значень 

міжплощинних відстаней не відбувається, вони знаходиться на рі-
вні похибки. 
 Нанесення плівки графену на грань Fe (001) змінює характер по-
верхневої релаксації. Найбільше відхилення міжплощинної відс-
тані від об’ємних значень спостерігається між першим та другим 

шаром від поверхні і досягає 3%. Крім того воно стає додатнім, що 

відповідає розширенню. 
 Fe (111). У порівнянні з гранями (001) та (011), грань (111) хара-
ктеризується найменшими щільністю пакування атомів і міжпло-
щинною відстанню. Для грані Fe з орієнтацію (111) істотні зміни dij 

спостерігаються для перших 8 міжплощинних відстаней від повер-
хні (рис. 4, а). Значення першої міжплощинної відстані 12d =

0,746 0,002= ±  Å для Fe добре узгоджується з даними роботи [21] 

— 12 0,7 0,03d = ±  Å. 
 Значення міжплощинних відстаней для Fe (111) в об’ємі склада-

 

Рис. 3. Відхилення структурних параметрів dij для грані Fe (001) до та піс-
ля додавання графену за температур 300 К (а) та 400 К (б). 

Fig. 3. Deviation of structural parameters dij for Fe (001) plane before and 

after of graphene addition at temperatures of 300 K (а) and 400 K (б). 
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ють для 300 К — 
300 0,8267 0,0001Vd = ±  Å, для 400 К — 

400
Vd =

0,8269 0,0001= ±  Å. Отримані розрахункові дані для перших 8-ми 

міжплощинних відстаней наведено у табл. 6. Оскільки знак релак-
сації міжплощинного простору змінюється по глибині поверхневого 

шару, а величина її поступово зменшується, то можна стверджува-
ти, що релаксація має осцилюючий затухаючий характер. 
 Додавання плівки графену не змінює осцилюючий характер по-
верхневої релаксації. Але, якщо відхилення першої міжплощинної 
відстані від рівноважного об’ємного значення для Fe (111) стано-

ТАБЛИЦЯ. 5. Значення міжплощинних відстаней dij (похибка визначення 

не перевищує ±0,002 Å) та їх відхилення ∆d від значень у об’ємі для Fe 

(001) та Fe (001)/графен за температур 300 та 400 К. 

TABLE 5. Values of interplanar spacing dij (calculation error is not higher 

than ±0,002 Å) in Fe (001), Fe (001)/graphene and their deviations ∆d from 

values for bulk at temperatures of 300 and 400 K. 
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d12 1,418 −0,94 1,419 −0,93 1,475 3,00 1,472 2,72 

d23 1,400 −2,21 1,400 −2,25 1,423 −0,61 1,426 −0,44 

d34 1,433 0,13 1,434 0,12 1,427 −0,39 1,427 −0,40 

 

Рис. 4. Відхилення структурних параметрів dij для грані Fe (111) до та піс-
ля додавання графену за температур 300 К (а) та 400 К (б). 

Fig. 4. Deviation of structural parameters dij for Fe (111) plane before and 

after of graphene addition at temperatures of 300 K (а) and 400 K (б). 
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вить 
Fe
12 10%d∆ ≅ −  (стискання), то після нанесення графену воно до-

рівнює 
Fe/G
12 1,4%d∆ ≅ +  і змінює знак (розширення). 

 На відміну від інших граней — Fe (001) та Fe (011), зміна темпе-
ратури від 300 до 400 К впливає на характер поверхневої релаксації 
системи Fe (111)/графен. Значення першої міжплощинної відстані 

Fe/G
12d∆  зменшується з 11% до 5%, а другої 

Fe/G
23d∆ , навпаки, збіль-

шується з −15% до +8%. Відповідні зміни спостерігаються і для ін-
ших міжплощинних відстаней (рис. 4, б), але менш суттєві. Слід 

зазначити, що для Fe (111) без графену, зміна температури на 100 К 

практично не впливає на поверхневу релаксацію. 
 Зменшення об’ємної міжплощинної відстані ∆dV для граней 

(011) → (001) → (111) від 2,0251 Å до 0,8267 Å обумовлює збільшен-
ня кількості кристалографічних площин, задіяних у процесі повер-
хневої релаксації від 1 до 8 (рис. 5). Нанесення графену не змінює 

кількість цих площин, але у всіх розглянутих випадках від’ємне 

значення d12 змінюється на додатне. При цьому максимальне від-
хилення ∆dmax збільшується від 1,31% до 16% в послідовності 
(011) → (001) → (111), тобто залежить від щільності пакування та 

відповідного значення ∆dV. Зменшення ∆dV у ≅1,5 рази збільшує ма-
ксимальне відхилення ∆dmax у ≅2 рази, а зменшення ∆dV у ≅2,5 рази 

збільшує ∆dmax на порядок (рис. 6). 

ТАБЛИЦЯ 6. Значення міжплощинних відстаней dij (похибка визначення 

не перевищує ±0,002 Å) та їх відхилення ∆d від значень у об’ємі для Fe 

(111) та Fe (111)/графен за температур 300 та 400 К. 

TABLE 6. Values of interplanar spacing dij (calculation error is not higher 

than ±0,002 Å) in Fe (111), Fe (111)/graphene and their deviations ∆d from 

values for bulk at temperatures of 300 and 400 K. 
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d12 0,746 −9,74 0,750 −9,04 0,921 11,36 0,868 5,23 

d23 0,708 −14,34 0,708 −14,17 0,696 −15,86 0,894 8,43 

d34 0,899 8,69 0,897 8,83 0,858 3,83 0,852 3,36 

d45 0,803 −2,89 0,805 −2,42 0,838 1,41 0,768 −6,89 

d56 0,809 −2,10 0,809 −1,90 0,798 −3,48 0,849 2,97 

d67 0,850 2,79 0,849 3,03 0,844 2,07 0,835 1,31 

d78 0,819 −0,93 0,819 −0,68 0,828 0,19 0,812 −1,58 

d89 0,823 −0,44 0,824 −0,11 0,819 −0,98 0,833 1,08 
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3.2. Поверхнева реконструкція граней (001), (011), (111) Fe 

після нанесення графену 

Атомна реконструкція поверхні — процес, в результаті якого атоми 

поверхні кристала змінюють свої стійкі положення (порівняно з 

об’ємом зразка) таким чином, що на поверхні утворюється періоди-
чна структура, яка відрізняється від об’ємної періодичністю та/або 

типом симетрії. Представляє інтерес проаналізувати можливість 

реалізації цього ефекту для різних граней Fe після нанесення гра-
фену та провести порівняння з відомими результатами, що викла-
дені в [12], зважаючи на те, що для усіх граней Fe без графену спо-
стерігається тільки поверхнева релаксація. Аналіз цього ефекту 

для граней (001), (011), (111) Fe після нанесення графену наведено 

нижче. 
 Для усіх граней Fe без графену спостерігається тільки поверхне-
ва релаксація. Після нанесення графену одночасно з релаксацією 

спостерігається також ефект реконструкції приповерхневих шарів. 

Аналіз цього ефекту для різних граней Fe наведено нижче. 
 Fe (011). Розподіл кількості атомів вздовж нормалі до поверхні 
(рис. 7) свідчить, що атоми С у графені (перший подвійний пік) на 

грані (011) Fe розташовуються в межах 1 2l∆ ≅  Å. Розщеплення 

першого піку, яке з підвищенням температури від 300 до 400 К 

проявляється більш наочно, свідчить про те, що атоми С займають 

переважні положення на двох відстанях від поверхні. За темпера-
тури 300 К ці відстані становлять 

300
11 2,47 0,06l = ±  Å та 

300
12 2 0,06l = ±  Å; при підвищенні температури до 400 К перша відс-

 

Рис. 5. Залежність кількості площин, що задіяні до процесу поверхневої 
релаксації, від щільності пакування граней Fe, до та після додавання гра-
фену. 

Fig. 5. Dependence of number of planes taking part in the surface relaxation 

process on the packing density of Fe planes before and after of graphene addi-
tion. 
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тань не змінюється 
400
11 2,47 0,06l = ±  Å, а от друга зменшується до 

значення 
400
12l = 1,88 0,06±  Å. Позиції атомів С вздовж напряму но-

рмалі до поверхні візуалізовані за допомогою 2D-мап атомного роз-
поділу (рис. 10, а, в), що підтверджують наявність певної структу-
рованості поверхневого рельєфу з нечіткою періодичністю. 
 Функція радіального розподілу g(r) характеризує ймовірність 

знаходження атомів на певній відстані r. Перший пік відповідає 

ближньому порядку, а його розташування фактично задає середнє 

значення відстані між найближчими атомами у системі. Ця відс-
тань для атомів С після нанесення графену на Fe (011) 

Fe
C–C 1,48 0,01r = ±  Å збільшується порівняно із вихідним значенням 

C–C 1,46 0,01r = ±  Å (рис. 8). Інші піки функції g(r) характеризують 

дальній порядок у розташуванні атомів. Їх кількість та розташу-
вання не змінюється після нанесення графену. Зменшення інтенси-
вності, розмиття та зміщення у бік більших значень r, характерні 
для всіх піків g(r) і свідчать про нерівномірний розтяг плівки гра-
фену на грані (011) Fe. 
 Розподіл атомів Fe вздовж напряму нормалі до поверхні на всіх 

площинах, окрім першої (другий пік рис. 9), практично не відріз-
няється від аналогічного розподілу до нанесення графену. Розши-
рення другого піку свідчить, що нанесення плівки графену збіль-
шує розкид атомів вздовж напряму нормалі до поверхні в першій 

площині Fe, тобто відбувається її деформація.  
 На чистій грані Fe розкид положень атомів для площини (011) 

відбувається в межах 2 0,6l∆ ≅  Å та 2 0,7l∆ ≅  Å відповідно для 300 

та 400 К, а після нанесення графену — ці значення зростають до 

 

Рис. 6. Залежність максимального відхилення міжплощинної відстані від 

щільності пакування граней Fe в системах Fe/графен за температур 300 та 

400 К. 

Fig. 6. Dependence of maximum deviation of interplanar spacing on the pack-
ing density of Fe planes in Fe/graphene systems at temperatures of 300 and 

400 K. 
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2 1,4l∆ ≅  Å однаково для обох температур. Поява плеча зліва, хара-
ктерного для цього піку, свідчить, що розкид атомів Fe переважає з 

боку графена. 
 Аналіз функції g(r) для приповерхневих площин Fe за температу-
ри 300 К після нанесення графену (рис. 9) свідчить про суттєві струк-
турні перетворення виключно в першій від поверхні площині Fe. Не-
обхідно відмітити, що середня відстань між найближчими атомами в 

цій площині не зазнає змін і має таке саме значення, як і для недефо-
рмованих площин — Fe–Fe 2,48 0,02r = ±  Å. І хоча більшість піків g(r) 
не змінює свого положення, зменшення їх інтенсивності, розширен-
ня, злиття першого і другого та четвертого і п’ятого піків, поява но-
вого слабкого піку на відстані 3,29 0,02r = ±  Å свідчать про значну 

структурну трансформацію.  
 Для температури 400 К відстань між найближчими атомами та-
кож складає rFe–Fe = 2,48 ± 0,02 Å (тобто такі зміни знаходяться в ме-
жах похибки розрахунків). Також фіксується поява нового піку на 

 

Рис. 7. Розподіл атомів вздовж нормалі до поверхні в системах Fe 

(011)/графен (перший пік від поверхні — атоми С, далі атоми Fe) та Fe 

(011) за температур 300 К (а) та 400 К (б). 

Fig. 7. Distribution of atoms along surface normal in Fe (011)/graphene (first 

peak from the surface—C atoms, next are Fe atoms) and Fe (011) systems at 

temperatures of 300 K (а) and 400 K (б). 
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відстані 3,29 0,02r = ±  Å. 
 Побудована мапа розташування атомів Fe вздовж напряму нор-
малі до поверхні (рис. 10, б, г) ілюструє структурованість першого 

шару Fe подібно до графену. 
 Fe (001). Як видно з розподілу атомів вздовж нормалі до поверхні 
(рис. 11), розташування атомів С (перший пік від поверхні) має неі-
деальну форму з декількома локальними екстремумами, максимум 

знаходиться на відстані 
300
1 1,81 0,06l = ±  Å від поверхні Fe за тем-

ператури 300 К та 
400
1 1,78 0,06l = ±  Å за температури 400 К, тобто 

його положення практично не змінюється (в межах похибки розра-
хунків).  
 За температури 300 К розкид положень атомів С складає 

1 1,8l∆ ≅  Å, а при підвищені температури до 400 К цей параметр 

збільшується до 1 2l∆ ≅  Å. 

 

Рис. 8. Функція радіального розподілу g(r) атомів С у вільному графені та 

у графені на поверхні (011) Fe за температури 300 К. 

Fig. 8. Radial distribution function g(r) of C atoms in free graphene and in 

graphene on Fe(011) surface at temperature of 300 K. 

 

Рис. 9. Функція радіального розподілу g(r) атомів Fe в приповерхневих 

шарах системи Fe (011)/графен за температури 300 К. 

Fig. 9. Radial distribution function g(r) of Fe atoms in near surface layers of 

Fe (011)/graphene system at temperature of 300 K. 
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 Функція радіального розподілу атомів С для системи Fe 

(001)/графен повністю аналогічна попередньому випадку для сис-

 

Рис. 10. Мапи розподілу атомів вздовж нормалі до поверхні в системі Fe 

(011)/графен при 300 К (розмірність Å): а — графен, б — перший шар Fe 

(011) для модельної системи 3 (табл. 2); в — графен, г — перший шар Fe 

(011) для модельної системи 4 (табл. 2). 

Fig. 10. Distribution maps of atoms along surface normal in Fe 

(011)/graphene system at 300 K (dimensionality Å): а—graphene, б—Fe 

(011) first layer for model system 3 (Table 2); в—graphene, г—Fe (011) first 

layer for model system 4 (Table 2). 
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теми Fe (011)/графен, з тією різницею, що спостерігається менший 

ступінь реконструкції — про що свідчить збільшення максимуму 

ймовірності знаходження атомів в певному положенні для першої 
координаційної сфери з 26% до 34%. Радіус першої координаційної 
сфери в графені у вільному стані — C–C 1,46 0,01r = ±  Å, на поверхні 
Fe — C–C 1,48 0,01r = ±  Å. 
 Як і у випадку з Fe (011), на грані Fe (001) розподіл атомів Fe 

вздовж напряму нормалі до поверхні на всіх площинах, крім пер-
шої, практично не відрізняється від аналогічного розподілу до на-
несення графену. Тоді як перша площина зазнає змін, по-перше, 

збільшується міжплощинна відстань до наступного шару, по-друге, 

змінюється розкид положень атомів для цієї площини: якщо до на-
несення графену він був в межах 2 0,6l∆ ≅  Å та 2 0,7l∆ ≅  Å відповід-
но для 300 та 400 К, то після нанесення графену ці значення зрос-
тають для зазначених температур до 2 1,1l∆ ≅  Å та 2 1,2l∆ ≅  Å. Не-
симетричність цього піку свідчить, що зміна положень переважно 

 

Рис. 11. Розподіл атомів по нормалі до поверхні в системах Fe 

(001)/графен (перший пік від поверхні — атоми С, далі атоми Fe) та Fe 

(001) за температур 300 К (а) та 400 К (б). 

Fig. 11. Distribution of atoms along surface normal in Fe (001)/graphene 

(first peak from the surface—C atoms, next are Fe atoms) and Fe (001) sys-
tems at temperatures of 300 K (а) and 400 K (б). 
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спрямована в бік графену. 
 Структурні зміни в першій площині Fe ілюструє функція g(r) 

(рис. 12): перший пік, що характеризує середню відстань між ато-
мами Fe у шарі Fe–Fe 2,88 0,01r = ±  Å зміщується в бік менших відс-
таней Fe–Fe 2,82 0,01r = ±  Å, фіксується також поява нового піку на 

відстані 3,35 0,01r = ±  Å. 
 Мапи розташування атомів Fe та вуглецю вздовж напряму нор-
малі до поверхні представлено рис. 13. 
 Fe (111). З трьох розглянутих випадків ця грань виявилася най-
менш термічно стабільною. Як показує розподіл кількості атомів 

вздовж нормалі до поверхні за температури 300 К (рис. 14, а) атоми 

С в графені (перший пік) на грані (111) Fe розташовуються в межах 
300
1 1,4l∆ ≅  Å, а вже за 400 К (рис. 14, б) цей інтервал збільшується 

до 
400
1 2l∆ ≅  Å. При цьому цей пік подвоюється, тобто з’являються 

дві переважні позиції розташування атомів С. Також суттєво змі-
нюється відстань між графеном та першим шаром Fe з 1,92 Å при 

300 К до 1,65 Å при 400 К та «розмиваються» положення атомів Fe в 

першому шарі. 
 Однак, навіть при такому розкиді положень атомів С вздовж на-
пряму нормалі до поверхні структура графену залишається стабі-
льною. Функція радіального розподілу g(r) атомів С для грані (111) 

показує найвищу стабільність (серед усіх розглянутих випадків) 

при 300 К (рис. 15, а); при 400 К (рис. 15, б) графен також структу-
рно стабільний. Зменшення інтенсивності, розмиття та зміщення у 

бік більших значень r, характерні для всіх піків функції g(r) систе-
ми з графеном при 400 К, свідчать про нерівномірний розтяг шару 

графена на грані (111) Fe. При 300 К середнє значення відстані між 

найближчими атомами С після нанесення плівки на Fe (111) скла-
дає 

300_Fe
C–C 1,47 0,01r = ±  Å і незначно збільшується порівняно із ви-

хідним значенням 
300
C–C 1,46 0,01r = ±  Å (рис. 15, а). При 400 К та ж 

 

Рис. 12. Функція радіального розподілу g(r) атомів Fe в приповерхневих 

шарах системи Fe (001)/графен за температури 300 К. 

Fig. 12. Radial distribution function g(r) of Fe atoms in near surface layers of 

Fe (001)/graphene system at temperature of 300 K. 
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величина становить 
400_Fe
C–C 1,5 0,01r = ±  Å і значно збільшується по-

рівняно із вихідним значенням 
400
C–C 1,46 0,01r = ±  Å (рис. 15, б). 

 

 

Рис. 13. Мапи розподілу атомів вздовж напряму нормалі до поверхні в сис-
темі Fe (001)/графен при 300 К (розмірність Å): а — графен, б — перший 

шар Fe (001) для модельної системи 1 (табл. 2); в — графен, г — перший 

шар Fe (001) для модельної системи 2 (табл. 2). 

Fig. 13. Distribution maps of atoms along surface normal in Fe 

(001)/graphene system at 300 K (dimensionality Å): а—graphene, б—Fe 

(001) first layer for model system 1 (Table 2); в—graphene, г—Fe (001) first 

layer for model system 2 (Table 2). 



688 С. І. КОНОРЕВ, С. І. СИДОРЕНКО, С. М. ВОЛОШКО, В. ГОНГ 

 Розподіл атомів Fe вздовж напряму нормалі до поверхні на всіх 

площинах, крім першої (другий пік на рис. 14, а, б), практично не 

відрізняється від аналогічного розподілу до нанесення графену. Ро-
зширення та зменшення інтенсивності другого піку свідчать, що 

нанесення плівки графену призводить до значного спотворення 

структури в першому шарі Fe, особливо при 400 К. На чистій грані 
Fe розкид положень атомів для цієї площини відбувається в межах 

300
2 0,6l∆ ≅  Å та 

400
2 0,7l∆ ≅  Å відповідно для 300 та 400 К, а після 

нанесення графену ці значення зростають до 
300
2 0,7l∆ ≅  Å та 

300
2 1,4l∆ ≅  Å. Поява плеча зліва при 400 К свідчить про переважний 

розкид атомів Fe в цьому шарі зі зсувом в бік графену. 
 Аналіз характеру функції g(r) для приповерхневих площин Fe за 

температури 300 К після нанесення графену (рис. 16, а) свідчить 

про суттєву структурну трансформацію переважно першої від пове-
рхні площини заліза, при 400 К — ця трансформація охоплює вже 

дві приповерхневі площини. Поява нового піка невеликої інтенсив-

 

Рис. 14. Розподіл атомів вздовж напряму нормалі до поверхні в системах 

Fe (111)/графен (перший пік від поверхні — атоми С, далі атоми Fe) та Fe 

(111) за температур 300 К (а) та 400 К (б). 

Fig. 14. Distribution of atoms along surface normal in Fe (111)/graphene 

(first peak from the surface—C atoms, next are Fe atoms) and Fe (111) sys-
tems at temperatures of 300 K (а) and 400 K (б). 
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ності на відстані 2,7 Å при 300 К та зсув його до 2,5 Å при 400 К сві-
дчать про часткову реструктуризацію першого шару Fe при 300 К та 

першого і другого шарів Fe при 400 К (рис. 16, б). 
 На мапі розташування атомів вздовж напряму нормалі до повер-
хні (рис. 17) проявляється певний періодичний рельєф для графену 

і відповідний йому, але з меншою інтенсивністю, для першого шару 

Fe. Характер цього рельєфу залежить від кута взаємної орієнтації 
графену і поверхні Fe. Періодичність рельєфу, яка характерна 

тільки для грані (111) Fe, виникає завдяки однаковій симетрії (гек-
сагональній) графену та поверхневого шару (111) Fe. 

4. ВИСНОВКИ 

1. Проведено моделювання процесів релаксації та реконструкції 
поверхневих шарів Fe з врахуванням кристалографічної орієнтації 

його поверхні — (001), (011), (111) — до та після нанесення графену 

для 12 різних випадків при варіюванні кута спряження кристаліч-

 

Рис. 15. Функція радіального розподілу g(r) для атомів С у вільному гра-
фені та у графені на поверхні (111) Fe за температур 300 К (а) та 400 К (б). 

Fig. 15. Radial distribution function g(r) of C atoms in near surface layers of 

Fe (111)/graphene system at temperatures of 300 K (а) and 400 K (б). 
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них ґратниць графену та Fe для двох температур — 300 і 400 К. 
2. З досліджених трьох граней Fe саме найбільш щільно спакована 

грань (011) виявилася найбільш структурно та термічно стабіль-
ною. 
3. Зменшення об’ємної міжплощинної відстані ∆dV Fe для граней 

(011) → (001) → (111) від 2,0251 Å до 0,8267 Å обумовлює збільшення 

кількості кристалографічних площин, задіяних у процесі поверхне-
вої релаксації з однієї до 8. Нанесення графену не змінює кількість 

цих площин, але для всіх випадків від’ємне значення d12 змінюється 

на додатне.  
 При цьому максимальне відхилення ∆dmax збільшується приблиз-
но на 15% в послідовності (011) → (001) → (111), тобто залежить від 

щільності пакування та відповідного значення ∆dV. Зменшення ∆dV у 

≅1,5 рази збільшує максимальне відхилення ∆dmax у ≅2 рази, а змен-
шення ∆dV у ≅2,5 рази збільшує ∆dmax на порядок. 
4. Збільшення температури від 300 до 400 К після нанесення графе-
ну має значення тільки для Fe (111), оскільки обумовлює зменшен-
ня максимального відхилення ∆dmax вдвічі. 

 

Рис. 16. Функція радіального розподілу g(r) атомів Fe в при поверхневих 

шарах системи Fe (111)/графен за температур 300 К (а) та 400 К (б). 

Fig. 16. Radial distribution function g(r) of Fe atoms in near surface layers of 

Fe(111)/graphene system at temperatures of 300 K (а) and 400 K (б). 
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5. Структура графену залишається стабільною на всіх досліджува-
них гранях (001), (011), (111) Fe за температур 300 та 400 К. Найбі-
льший розтяг графенового листа був зафіксований на грані (111) Fe 

 

Рис. 17. Мапи розподілу атомів вздовж напряму нормалі до поверхні в сис-
темі Fe (111)/графен при 300 К (розмірність Å): а — графен, б — перший 

шар Fe (111) для модельної системи 5 (табл. 2); в — графен, г — перший 

шар Fe (111) для модельної системи 6 (табл. 2). 

Fig. 17. Distribution maps of atoms along surface normal in Fe 

(111)/graphene system at 300 K (dimensionality Å): а—graphene, б—Fe 

(111) first layer for model system 5 (Table 2); в—graphene, г—Fe (111) first 

layer for model system 6 (Table 2). 
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за температури 400 К і склав близько 2,7%. У всіх випадках графен 

на поверхні Fe набуває певного рельєфу за рахунок відмінності па-
раметрів їх кристалічних ґратниць. Характер рельєфу визначаєть-
ся кутом взаємної орієнтації графену та поверхневого шару Fe. У 

випадку грані (111) Fe спостерігається періодичний рельєф, оскіль-
ки співпадають симетрії графену і поверхневого шару Fe. 
6. Під дією графену спостерігається реконструкція структури пове-
рхневих площин Fe, ступінь якої зі збільшенням температури під-
вищується. Найбільш стабільною є найбільш щільно спакована 

грань (011) Fe, а найменш стабільною, відповідно, найменш щільно 

спакована грань (111) Fe. Кількість реконструйованих площин Fe 

внаслідок дії графену для всіх випадків обмежується першою, 

окрім випадку грані (111) Fe за температури 400 К, коли задіяні 2 

площини. 
7. Відмінністю процесу реконструкції від того, що зазвичай спосте-
рігається і детально аналізується в [12], є формування в поверхне-
вих шарах заліза окремих областей з нехарактерною для даних 

площин симетрією, зокрема, на гранях (011) та (001) з’являються 

кластери з розташуванням атомів на відстанях близько 3,29 Å (не 

притаманних жодній з граней), а на грані (111) — кластери зі стру-
ктурою грані (011). 
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