НИКЕЛЕВАЯ ПОВЕРХНОСТЬ ВЫСОКОГО ИНДЕКСА ДЛЯ СИНТЕЗА ГРАФЕНА
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[bookmark: _GoBack]В связи с его электронными и механическими свойствами, а также высокой химической стабильностью проводятся исследования по получения графена различными методами [1]. Среди них CVD является один из самых эффективных методов. Однако, в этом методе, одной из основных проблем при выращивании графена является правильный выбор поверхности металлического катализатора [2]. Поэтому в дДанной исследовательской работе методом молекулярной динамики (МД) теоретическая оценивалась вероятность роста графена на поверхностях с низким индексом Ni(111) и высоким индексом Ni(331). 
  

[image: C:\Users\Builder\Desktop\Презентация1\Слайд1.JPG]
Рис. 1. Поверхностные энергии чистого кристалла никеля (черные квадраты) и никель с графеном (красные круги).

Основные результаты показали, что хотя чистый Ni(111) более стабилен, чем поверхность Ni(331), поверхностная энергия Ni(331) с графеном ниже (0,5 Дж/м2), чем у поверхности Ni(111) с графеном, которая считается наиболее традиционной поверхностью для выращивания графена. Это означает, что графен можно эффективно выращивать на поверхностях с высоким индексом Ni(331), аналогично традиционным поверхностям с низким индексом Ni(111).
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