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The aim of this work is an ab initio study of the linear chained carbon (LCC) stability on 

the substrates of elementary and binary composition. The investigated substrates are Al, KCl, 

NaCl. DFT and MD calculations on sample structures reveal the peculiarities of LCC film 

deposition. 

 

Производство макроскопического карбина до сих пор является очень важной 

проблемой из-за нестабильности углеродных цепей. По сути, проблема неста-

бильности линейно-цепочечного углерода (ЛЦУ) связана с высокой гибкостью 

одномерных цепей, а также реакционной способностью ненасыщенных связей с 

sp1-гибридизацией. Формирование гексагональной структуры из линейных це-

почек в процессе роста обеспечивается поверхностью подложки [1]. В этой связи 

интерес представляет кристаллические подложки, подверженные растворению с 

последующим отслаиванием углеродной пленки. Подобные материалы позво-

ляют проводить исследования структуры и свойств ЛЦУ непосредственно, без 

участия подложки. В перспективе они создают основу для переноса цепочечного 

покрытия на подложки другого типа, где его непосредственное выращивание не-

возможно.   

Целью настоящей работы является изучение стабильности пленок линейно-

цепочечного углерода на подложках элементарного и бинарного состава. В каче-

стве исследуемых подложек используются алюминий, хлорид натрия и хлорид 

калия с ориентациями (001), (110) и (111). Оптимизация структуры цепей на по-

верхности осуществляется в рамках теории функционала плотности в приближе-

нии GGA. Моделирование устойчивости ЛЦУ при повышенных температурах 

выполняется методами молекулярной динамики.  
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Рис. 1. Упрощенная модель пленки из линейно-цепочечного углерода на поверхно-

сти алюминия 
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This work is devoted to construction of a model to describe influence of correlation and 

nonlocal charge interaction effects on the electronic properties of surface sp-systems on the 

example of Graphene adatom systems. 

 

Adatom systems attract lot of attention of scientists because of evolving of STM 

technology. This kind of materials has a big potential for development of novel logical 

devices or atomic memory. A great example is the surface systems with s- and p- elec-

trons. Some of them present interesting feature: despite of strong hybridization of 

atomic levels and smaller extansion of a wave function, we can observe formation of a 

narrow band on the Fermi level with half-filling [1, 2]. Because of that the  

ARPES [3] experiment and single-electron theoretical methods [4, 5] can present con-

flicting results.  

In this work we consider adatom graphene systems C2F and C2F. For more realistic 

description the electronic properties of these systems taking into account the nonlocal 

charge interactions were considered using the Extended Dynamical Mean-Field Theory.   
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