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�	
�� �� ������ ��������� ������� ��	������
���
����� 	��	�� �������	 � 	��������	������
����
������ 
�
����� ���-�����	1

�.�. ������2, 	.	. ��
���3, �.	. ��
���4

��������� ���	�
���� ������������ 	����� ���������	���������

������������ (����) ��������� ��� �������� ������� ����	���������

���-
�����. � ������������	 ������		���� �� ��� WIEN2k ��������!

�!"������� #������ ����	��������� 	�
�� 2 ���	�	� ��������, �������-


���!	� � "��!��� $��
��%�� � ��#���"�� �� ����� ��%�� � ���-


�����. &$����
����� �����
���� 	�
�� ���	�	� �������� � ������ �

������  �������'����!� ������ ���������"�� # �����	������!	 ��-

�������	, "�� ������� � ��	, "�� 	���� ����-��������� ���������"��

��"�� ����!���� �������� ����	��������� ���-
�����. (����!� ����"���

���	�� ������	��� 	�
�� ���"����	 ��������������� �����	! � ������	

	������!	 	�	����	 ���	� 
�����. 

�������� ��	�
: ���-����	; ����	��������	� �	�����	�
���; �������

�����	�
; WIEN2k; ���	� LAPW. 

����������	� 
���������� (
���	� ���-������ � ���-�����	) – ��	 	��	��	� �������

�
�	������ �����	�����	����� �
���	� � ������. ����	��� ��������� ��� �	� �  ��	�	 
�����-
����� ������� � �����!	���"��� #���� (���. 1), 
��  	�	�	� ���-��$%� � ������ (��������, &-
�����	) 
���������'�  � ��� 	�( 	

���������' ���-��$%� � ������

(���������, )-�����	). *���
	������-
��, ��	 ������������ 
���	� �	��	��

� ��
������	� �����!	���"�� ������, 

��  	�	�	� 
	�������� ���-��$%� �, 

���%� ��	�� �����	�� ����� ���
	��-
���(�� � ��� �� �� � ���-��$%� �. 
�������	, ��	 ��������� ���������

���
	�	����� ��	�	� �����	�� � ��-
�������,  	�	�	�, � ��	' 	�����(, ��-
����� 	� ��� ���� � �����	�������� � �����"� ������. + ����� � ���� �	
�	� 	 ���
���������

��	�	� �����	�� � ���-��$%� � ������ � � �
	���	����� �������� 	���( ������ ��� ��	���

���������� � !��� � 
�	"���	� �
�	������ � �����. 
,������ �����	�������� ����� ��	���� �����	�� � ���-������ �	��	 ��������( � �
���-

������(�	, ��
	�(��� 	����	� � ����� ���������	�� � �
� ��	� [1–4], � ����
	��"�' � �
�-
��������(�� �����(���	� !�� "���� ����� [2] ��� ���	�� ����	��������� 	�	 � �
��������

[5–10]. -�����, 
	�������� � �
���������(���� ���	����, 
����������� � ����. 1. 
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�#-. 1. �&2�'� $#. 3&,%  ) ���-'&45�6 , !) ���-'&45�6 . �'0-
( �# �!�*% 7&%8  ���8 /&"&* , 6'&-� �# �6� 9�'8 () 1�#: 9�-
' : ��(0� ' -9�" ( �;-.  ���8 0("&'�+ ). 
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, �
���������(��� ���	�� ��'�  ����������' 	"�� � �	��	��� ������� �����	��������

����� ��	���� �����	�� � 	 ��
	�� ���-������ � 
	��	��'� �����	����( �	�( 	 
����� ���

 		�����"�	���� �!��� 	��	�����(�	 ��� ��	�	� �����	�� (�����	���� ����� ��	���� ����-
�	�� �� 
����$��� 
���	�� ��$%� �). ���	��  	�
('����	�	 �	�����	����� 
	��	��'� �����-
���( ������� �����	�������� ����� ��	���� �����	��, ��	�������� �� �	�($�� �����	����

���� 	� ����� � ���-������, �.�. � �����'��  		�����"�	��� �!���. + ����	� ���	�� ����

�����	����� 
����� ������  		�����"�	���� �!��� ����� ��	���� �����	�� (���. 2). 0���%�

�	�	����� � 
�	������	� 
� ��� WIEN2k [11]. ���������� ���	�� 
�������	� �	�����	�����


�	�����	 � ���	�� [12]. 5 ������� ���	� 
�������	� 
	��	��� �	����( �	��	��� 
�� �������-
��� ������� � 1 �0�.  

+ 
��������� ���	�� [12] �	�����	����� 
�	�	���	�( � ���������	� (��) � ����!���	-
�������	� �����	��	� (6/�-) �	��	����, 
���%� 6/�--�	��	���� ���$� �	�
�	���	���	

� �
���������(��� �����(���� ��� �������

�����	����� �����	�� � ���-�����	 � ��� ��-
������� 
�������� ��$%� � 	�  	�"�����"��

�����	��. *�� 	
��������� ������� �����	-
�������� ����� ��	���� �����	�� � ���-
������ �� ���� ������ 	�	����	��� �������	-
�	 
	��� � � 6/�--�����"�. *	����'��� ���

�	��	��� 
	��"�� ������	�	 ���
	�	�����

��	�	� �����	�� � 
���	�  		�����"�	��	�

�!��� � ��� �	 ��	�	� (���. 2). .� �� �� ���

����� �	� !� �, ��	 � 6/�--�	��	����  ���-
��� �� �����"������	������ (���) ��$%� �


�������������� � ������	���(��' �����"��-
����	�����' (��.) ��$%� �. .� �� ����%��

���� 
�	������ � ���	�� 7�
����� [13]. + ��	

���	�� ��
	�(�	�����( 
����	
	���"���(���

���	��. ���	�����	, ��	 ��� ���	�� 	���
�����'� ���($�' �	��	��( ����%�	�, ��� 
	��	
	-
���"���(���, ��  � �������'� �	�( 	 ��������� ��� ��	��. *	��	�� "��(' ����	� ���	��

�������� 
�	��� � �������� ������� 
	������� � ���	�� 7�
����� � 	"�� � �	��	��	��� ��-

	�(�	����� 6/�--�	��	���� ��� �	�����	����� 
����������	�	 ���-������. 

+ 	������ 	� !���	�������	�	 ���-������, �  	�	�	� ��������� �	����� ��	�	� ������

�	��
�������,  �	�����	����� ���-������ 
����������� 
�	�����. ,�	 ������	 � ���, ��	 
��

���
������� ��$� �	� � �����, 	"�������	� � 70 �, &-�����	 ���������� � 
����������	� �	-
��	����. + ��	� �	��	���� �
��� ��	�	� ���	�������	����, � ��	 �	�����	����� �	����� ��-
�	���� ���������	 ���, ��	 � �� �	��	 ��-
���( �	�( 	  	���������� ��������� �	��	�-
���. + ����	���� ����� ���������� ��� 	�-
�	��� 
	�	��  �	�����	����' 
������-
����	�	 �	��	����. +	-
����, ��	 ��
	�(�	-
����� ��� �	�����	����� �����	 
���������-
�	�	 ���
	��� � �
	���	����� ��������

�	��	���� ��
� ����!���	�������	�	 	��	-
��	��	�	 (6/�1) ��� ����!���	�������	�	

�����	��	�	 [13–16], 	�����'�� �������

��������� �	����	�. +	 ��	�	� 
	�	��

(�.�. DLM-���	��,  	�	��� ������ ��������(-
�� 
	������� ��� 	�( 	 ���), ��������� �	����� ��	�	� ������ 	��������'���  ��������� 	�-
���	� �� , ��	�� � ����� 	�� ������ �����(����'��� �	����, ������ ���' [17–18]. .	� � ���-
���, ��	 6/�--�	��	���� ���$� ����	 
	�	��� ��� 	
������ 
����������	�	 ���-������, 

	��������'� ���	�� ���	� [14–16]. + ���	�� ��������	� [16] � 7��
��� [14] 
	�����	, ��	 �

���-������ 	��	���� �	��	����� �������� ������	���(�	� 6/�-. + ����	� ���	�� �	�����	-
����� ������	���(�	��� 
�	�	���	�( ��������"��� ������� 
	 
�������� c/a (���. 3). 0���%��

�	�	�����( 
�� !� ���	����	� 	�8%��,  	�	��� ��� 
	����� 
�� ��������"�� 
	��	� ����-

�#-. 2. 
"&) 9�6 * %8 9�"�/&%#.  ����) 0("&'�+ , 
' -9�"�/&%%8: ) 9&')8: 7&�8'&: 6��'+#% $#�%%8:
-2&' : (1 – 4) ��  ��� 0("&'�+  «0». 
9' ) 9�6 * % 
	��� � �'#$ ��-/&"&* . �'�*' 7%8& 6'0(# –  ��-
�8 /&"&* , %&9'�*' 7%8& –  ���8 0("&'�+ , % :�+.-
=#&-. ) 9&')�, (1 , 1!, 1-) # )��'�, (2 , 2!) 6��'+#% -
$#�%%8: -2&' : ��  ��� 0("&'�+  «0». 
�'&"�76 �#

9�6 * %8 % 9' )"&%#. -9#%�)  ����) /&"&* . 

�#-. 3.  	��� � �'#$ ��-/&"&* +� # 9�-"& ' -�)�-
'&%#.  ��� 0("&'�+ . �'0(# -� -�'&"�76 �# –  ���8
/&"&* - #: -9#% �#, !&* -�'&"�7&6 –  ��� 0("&'�+ 
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���  ������ 	�	 ���-������. -�� �

�	 ����"�� �����(���	� ��
	�(�	�����( 
	���	�� ���-
�%��	�	 
	��� �. *�	���	�����( ���������� 
	��� ������� ������� 
�� �������	� ������	-
���(�	��� ������� � 
��� � �	��� �	� �. -����� 
�������	� ��$%� �, �������� ������	���(�	-
��� � �������	�	 �	����� 6/�- ��. ������, �	 � 
	��� �����	����� ��	�	� �����	�� (���. 3) 

����������� � ����. 2 � 3. 

 !"#$  2 
�% 7&%#& 9 ' �&�' '&45�6#, �&�' (�% ";%�-�# # � (%#�%�(� ���&%� ) 	���-� �'#$& ��-/&"&* ,  

+� # 9�-"& ' -�)�'&%#. 0("&'�+ 

9���(�  9������ :������� 
���-
����� ��$%� �  


, Å 

.�����	���(�	��(, 
c/a

9������ ������-
��� �	���� ��	��

Fe, µB

[16] Fe32 3,46 1,08 2,0 
[19] Fe32 3,54 1,056 1,61 
[20] Fe32 3,47 1,08 1,7 

-����� ���	��  Fe32 3,44 1,087 1,96 
[16] Fe32C 3,48 1,08 – 

-����� ���	�� Fe32C 3,47 1,077 1,88 

 !"#$  3 
�% 7&%#& 9 ' �&�'�) '&45�6#, �&�' (�% ";%�-�# # � (%#�%�(� ���&%� 9�-"& ' -�)�'&%#. )��'�(�  ��� 0("&'�-

+ ) 	��� ��-/&"&*&. ��"�/&%#.  ����) 0("&'�+ -���)&�-�)0>� '#-. 2. 

+�����	� ���
	�	��-
��� ��	�	� �����	��

:������� 
��������

��$%� �, Å 
.�����	���(�	��(, 

c/a 
9������ ��������� �	-

���� ��	�� Fe, µB   
0-1a 3,51 1,058 1,74 
0-1b 3,495 1,075 1,84 
0-1c 3,495 1,065 1,77 
0-2� 3,49 1,086 1,82 
0-2b 3,49 1,088 1,93 
0-3 3,495 1,067 1,79 
0-4 3,535 1,034 1,64 

1� ����. 2 ����	, ��	 
�� �����	����� �����	�� � 6/�--�����"� ��.-������ ������	���(-
�	��( ������� 
	��������. *	� 	�( � �	��� �	����� ������	���(�	��� ����	�	 &-������ �

6/�--�	��	����, 
	-�����	��, ������	 � ����	��	
��� �������	� ���� ����, �	 �������� ���-
���	���(�	��� �	���� ���( ������� � �������	� �������� ��
������ �. *	��	�� 
	������� ���-

��� �����	���(�	��� �	��	 ������( �	 ��������� �������	 �������	�	 �	����� �� ��	� ������

� ��
������ � � 1,96µB �	 1,88µB. ,�	� ���	� 
	������������ � �����	������� ����. 3. *�� ���-
��	����� ��	�	�	 ��	�� �����	�� 
�	��	��� ���(���$�� �������� ������	���(�	��� � �������	

�������	�	 �	����� ��� ��� 
	��"��,  �	�� 0-2b. ,�	 ������	 � ���, ��	 � 
	��"�� 0-2b ��	��
�����	�� ������'��� � 	 ��
	��, ���
	�	������ � 
�	���	
	�	��� ��	�	� 	�  ��	�� ������

��	�( 	�� ������	���(�	���, � ����� � ��� ������ ���'� ��	�� ������ � ��
�������� ����	� 	��, 
��	 
��
�������� �������' ������	���(�	���. .� �� 	����	�, �������� ������	���(�	��� ���-
���� � �������	 �������	�	 �	����� ��	�� ������ ��
������	 �������. 

:������� ������� �����	�������� ����� ��	���� �����	�� � 6/�- ��.-������ 
�������-
���� � ����. 4. 

 !"#$  4 
�% 7&%#. 1%&'(#, )* #��+&,-�)#. �&/+0  ��� �# 0("&'�+ ) �&�' (�% ";%�� 	��� ��-/&"&*&.  

��"�/&%#.  ����) 0("&'�+ -���)&�-�)0>� '#-. 2. 

+�����	� ���
	�	�����

��	�	� �����	��

;, �+ [13] ;, �+ [-����� ���	��] 

0-1� 1,04 0,36 
0-1b 1,06 0,08 
0-1c 0,034 –0,01 
0-2a 0,174 0,97 
0-2b –0,023 –0,03 
0-3 – 0,07 
0-4 – 0,23 
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1� ������� ����� ����. 4 ����	, ��	 � ������	���(�	� 6/�--������ ��	�� �����	�� 	�-
��� ���'��� � 
���� �����%  		�����"�	��� �!��� ��� ��� 
	��"��,  �	�� 0-1c � 0-2b. 
*	�������� �����(����  ���������	 �	�����'��� � �����(������ ���	�� 7�
�����. ���� 	 ��-
�������� � ����	� 	������ 	� ��: � 
	��"�� 0-1c ����� ��	���� �����	�� �����	 	���� ������

	��������	 
���������. �������, ��	 
	������	� 
��������� ����� ��	���� �����	�� � 
��-
�	� � ��	�	�  		�����"�	��� �!��� ��� 	 
�	���	����� ������ ���	� [1–10]. ,�	 
�	���	��-
��� ��������(������ 	 �	�, ��	 �	���( 6/�--�	��	���� ��� �� ���	����	��	 ����������	 	
�-
������ 
����������	� �	��	���� ���-������. 
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FIRST PRINCIPLES CALCULATIONS OF THE INTERACTION ENERGIES 
OF CARBON ATOMS IN THE ANTIFERROMAGNETIC DOUBLE-LAYER FCC-IRON 

Ya.M. Ridnyi
1
, A.A. Mirzoev

2
, D.A. Mirzaev

3

The possibility of using a model of the antiferromagnetic double-layer state (AFMD) to describe the 
properties of the paramagnetic FCC iron was tested by WIEN2k software package. The interaction ener-
gies of carbon atoms in FCC iron for the first four octathedral sites were calculated. The presence of at-
traction between the carbon atoms in the first and second coordination spheres contradicts the experi-
mental results. The conclusion can be drawn that the model of AFMD state describing the paramagnetic 
FCC iron is not valid. 

Keywords: FCC iron; first principle simulation; carbon impurity; WIEN2k; LAPW method. 
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