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ÎÁÙÀß ÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÀ �ÀÁÎÒÛÀêòóàëüíîñòü òåìû. Äëÿ óñïåøíîãî ïðîãðåññà â ñîâðåìåííûõ òåõ-íîëîãèÿõ íåîáõîäèìî ñîçäàíèå ïðèíöèïèàëüíî íîâûõ óñòðîéñòâ áàçèðó-þùèõñÿ íà íàíîñòðóêòóðàõ. Â ñâÿçè ñ ýòèì ìàëûå àòîìíûå êëàñòåðû,íàíîêîíòàêòû è äðóãèå íàíîñòðóêòóðû íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ âûçû-âàþò çíà÷èòåëüíûé íàó÷íûõ èíòåðåñ. Ñïåöè�è÷íîñòü ñâîéñòâ âåùåñòâàâ íàíîìåòðîâîì ìàñøòàáå è ñâÿçàííûå ñ ýòèì íîâûå �èçè÷åñêèå ÿâëåíèÿîáóñëîâëåíû òåì, ÷òî õàðàêòåðíûå ðàçìåðû ýëåìåíòîâ ñòðóêòóðû íàíî-îáúåêòîâ ñîîòâåòñòâóþò ñðåäíèì ðàçìåðàì àòîìîâ â îáû÷íûõ ìàòåðè-àëàõ. Óïðàâëÿÿ ðàçìåðàìè è �îðìîé íàíîñòðóêòóð, òàêèì ìàòåðèàëàììîæíî ïðèäàâàòü ñîâåðøåííî íîâûå �óíêöèîíàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè.Â ñâÿçè ñ ýòèì àêòóàëüíûì ñòàíîâèòñÿ èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðíûõ, ýëåê-òðîííûõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ,óñòàíîâëåíèå çàêîíîìåðíîñòåé ðàçìåðíûõ ý��åêòîâ äëÿ íàíîêîíòàêòîâè èçó÷åíèå âëèÿíèÿ àòîìíûõ ðåëàêñàöèé íà ñâîéñòâà íàíîñèñòåì.Öåëü è çàäà÷è ðàáîòû. Öåëü äàííîé ðàáîòû � òåîðåòè÷åñêîå èñ-ñëåäîâàíèå ýëåêòðîííûõ, ìàãíèòíûõ è ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ ìàëûõ ìàã-íèòíûõ êëàñòåðîâ è ìåòàëëè÷åñêèõ íàíîêîíòàêòîâ íà ïîâåðõíîñòè òâåð-äîãî òåëà. Â ÷àñòíîñòè, áûëè ïîñòàâëåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è:1. �àçðàáîòêà ìåòîäà ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ïîçâîëÿþùàÿ íàõî-äèòü àòîìíóþ ñòðóêòóðó êëàñòåðîâ è íàíîêîíòàêòîâ.2. Èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ àòîìíîé ðåëàêñàöèè íà ýëåêòðîííûå è ìàã-íèòíûå ñâîéñòâà íàíîñòðóêòóð.3



3. Óñòàíîâëåíèå ýëåêòðîííûõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ñòðóêòóð ïîãðó-æåííûõ êëàñòåðîâ êîáàëüòà â ïîâåðõíîñòü ìåäè.4. Èññëåäîâàíèå äå�îðìàöèé è íàïðÿæåíèé â ìåòàëëè÷åñêèõ íàíî-êîíòàêòàõ.5. Èçó÷åíèå èçìåíåíèé ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íàíîêîíòàêòà ïðè óâå-ëè÷åíèè åãî äëèíû.6. Èññëåäîâàíèå ìàãíåòèçìà äëÿ ðÿäà 3d è 4d íàíîñèñòåì íà ïîâåðõ-íîñòè ìåäè è îïðåäåëåíèå ýíåðãåòè÷åñêè ñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé äëÿìàãíèòíûõ íàíîêîíòàêòîâ.Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå âïåðâûå:1. Íà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ìåòîäà�óíêöèé �ðèíà è ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðàçâèòà ìåòîäè-êà èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííûõ è ìàãíèòíûõ õàðàêòåðèñòèêíàíîñòðóêòóð.2. Âïåðâûå ïîêàçàíî, ÷òî ïîãðóæåíèå êëàñòåðà êîáàëüòà â ìåäíóþïîâåðõíîñòü óìåíüøàåò ïî÷òè â äâà ðàçà ìàãíèòíóþ ýíåðãèþ àíè-çîòðîïèè è äåëàåò ðàñïðåäåëåíèå îðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ áîëåå îä-íîðîäíûì.3. Âûÿâëåíà îñöèëëÿöèÿ ñðåäíåãî ãèäðîñòàòè÷åñêîãî íàïðÿæåíèÿïðè ðàñòÿæêå íàíîêîíòàêòîâ, îáóñëîâëåííàÿ ñòðóêòóðíûìèèçìåíåíèÿìè. �àññ÷èòàííàÿ ñèëà ðàçðûâà ìåäíîãî íàíîêîíòàê-òà (1.4 nN) ïîêàçàëà, ÷òî ñâÿçü â êîíòàêòå áîëåå ïðî÷íàÿ, ÷åì âêðèñòàëëå. 4



4. Ïîêàçàí ìåõàíèçì èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ íàíîêîíòàêòîâïîñðåäñòâîì óâåëè÷åíèÿ ðàçìåðîâ, ïðèâîäÿùèõ ê óâåëè÷åíèþ íåçà-ïîëíåííûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â ìåäíûõ êîíòàêòàõ.5. �àñ÷åòû ýíåðãèè äëÿ àíòè�åððîìàãíèòíîãî, �åððîìàãíèòíîãî èïàðàìàãíèòíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîêàçàëè âîçìîæíîñòü ìàãíåòèçìà â 4díàíîêîíòàõ.Ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü. Ïðåäñòàâëåííîå â ðàáîòå îïèñàíèå ýëåê-òðîííûõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ êëàñòåðîâ è íàíîêîíòàêòîâ íà ïîâåðõíî-ñòè ìåäè ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòîâ è ïðèñîçäàíèè íîâûõ ìàãíèòíûõ ìàòåðèàëîâ.Ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó.1. Ìåòîä èññëåäîâàíèÿ àòîìíûõ ðåëàêñàöèé è �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íà-íîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ.2. Ýëåêòðîííûå è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà êëàñòåðîâ êîáàëüòà íà ïîâåðõ-íîñòè Cu(100) è âëèÿíèå àòîìíûõ ðåëàêñàöèé íà äàííûå ñâîéñòâà.3. Âçàèìîñâÿçü ìåæäó ýëåêòðîííûìè è ìåõàíè÷åñêèìè ñâîéñòâàìèìåäíûõ íàíîêîíòàêòîâ.4. Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà íàíîêîíòàêòîâ 3d è 4d ìåòàëëîâ.Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. �åçóëüòàòû ðàáîòû äîêëàäûâàëèñü è îáñóæ-äàëèñü íà ñëåäóþùèõ íàó÷íûõ êîí�åðåíöèÿõ:1. Computational Magnetoeletronis 2 Annual Meeting and MidtermReview (Oleron Island, Frane, 2002);5



2. 22nd European Conferene on Surfae Siene (Prague, CzehRepubli, 2002);3. Spring Meeting of German Physial Soiety (Dresden, Germany, 2003);4. Fundamental Aspets of Surfae Siene (Kerkrade, Netherlands,2003);5. Spring Meeting of German Physial Soiety (Regensburg, Germany,2004);6. KKR-Workshop on New Developments, Appliations andCollaborations (Munih, Germany, 2004);7. Joint European Laboratory Meeting (Halle, Germany, 2004);8. International Symposium on Theory of Atomi and Moleular Clusters(Toulouse, Frane, 2004);9. Spring Meeting of German Physial Soiety (Berlin, Germany, 2005);10. Symposium on Spin-Polarized Proesses at Surfaes (Halle, Germany,2005);11. 23rd European Conferene on Surfae Siene (Berlin, Germany, 2005);12. 13th International Congress on Thin Films / 8th InternationalConferene on Atomially Controlled Surfaes, Interfaes andNanostrutures (Stokholm, Sweden, 2005);13. European Conferene on Surfae Siene (Paris, Frane, 2006);6



Ïóáëèêàöèè. Ïî òåìå äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíî 9 íàó÷íûõ ñòàòåéè òåçèñû ê 6 äîêëàäàì íà íàó÷íûõ êîí�åðåíöèÿõ (âñåãî 15 ïå÷àòíûõðàáîò).Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà. Âñå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû ïîëó÷å-íû ëè÷íî äèññåðòàíòîì. Âêëàä äèññåðòàíòà â äèññåðòàöèîííóþ ðàáîòóÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì.Ñòðóêòóðà è ñîäåðæàíèå ðàáîòû.Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäå-íèÿ, ÷åòûðåõ ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ è ñïèñêà ëèòåðàòóðû. �àáîòà èçëîæåíà íà113 ñòðàíèöàõ, âêëþ÷àåò 55 ðèñóíêîâ è 8 òàáëèö. Îáùåå ÷èñëî ññûëîêñîñòàâëÿåò 103. Êàæäóþ ãëàâó ïðåäâàðÿåò âñòóïèòåëüíàÿ ÷àñòü, ïðåä-ñòàâëÿþùàÿ êðàòêîå ñîäåðæàíèå è îñíîâíûå çàäà÷è òåêóùåé ãëàâû. Âêîíöå äèññåðòàöèè ñ�îðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû, äîñòèãíóòûåâ íåé. Ê�ÀÒÊÎÅ ÑÎÄÅ�ÆÀÍÈÅ �ÀÁÎÒÛÂî ââåäåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü òåìû äèññåðòàöèè, óêàçàíà ååíàó÷íàÿ íîâèçíà è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü, ïðèâåäåíî êðàòêîå ñîäåð-æàíèå ðàáîòû ïî ãëàâàì.Ïåðâàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà îáçîðó ëèòåðàòóðû ïî òåìå äèññåðòàöèè.Â íåé ïðîàíàëèçèðîâàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå ðàáîòû, âêîòîðûõ âïåðâûå áûëè ïðåäñòàâëåíû èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííûõ è ìàã-íèòíûõ ñâîéñòâ êëàñòåðîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ, ïðîâåäåí àíàëèçýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò, â êîòîðûõ, âïåðâûå ïðè èñïîëüçîâàíèè ñêàíè-ðóþùåãî òóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà áûëè ïîëó÷åíû íàíîêîíòàêòû, òàêæåïðåäñòàâëåí ðÿä òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò ïî 3d è 4d ìàãíåòèçìó â íàíîêîí-òàêòàõ. 7



Àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ ïîçâîëèë ñ�îð-ìóëèðîâàòü â çàâåðøàþùåé ÷àñòè îáçîðà ïîñòàíîâêó çàäà÷è: îíà ñîñòîèòâ èññëåäîâàíèè ýëåêòðîííûõ, ìàãíèòíûõ è ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ íàíîñè-ñòåì íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ è èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ ý��åêòà àòîìíûõðåëàêñàöèé íà �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîñòðóêòóð. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòèõçàäà÷ íåîáõîäèìî ðàçðàáîòàòü ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé íàõîäèòü àòîìíóþñòðóêòóðó íàíîñèñòåì è èññëåäîâàòü èõ ñâîéñòâà.Âî âòîðîé ãëàâå ïðåäñòàâëåíî îïèñàíèå ìåòîäà, êîòîðûé îñíîâàííà ñâÿçè äâóõ ìåòîäîâ: ìåòîäà Êîððèíãà�Êîí��îñòîêåðà (KK�) �óíê-öèé �ðèíà è ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ). Ïðåäëîæåííûé ìå-òîä, áàçèðóåòñÿ íà îñíîâíûõ ïðèíöèïàõ êâàíòîâîé ìåõàíèêè è ïîçâîëÿåòèçó÷àòü ñòðóêòóðíûå, ýëåêòðîííûå è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà íàíîñèñòåì.Â òðåòüåé ãëàâå ðàññìàòðèâàþòñÿ ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ïîãðóæåí-íûõ êëàñòåðîâ Co â ïîâåðõíîñòü Cu(001) è âëèÿíèå ìåçîñêîïè÷åñêèõ ðå-ëàêñàöèé íà ìàãíèòíûå ñâîéñòâà.�àíåå ïîëàãàëîñü, ÷òî àòîìíàÿ ðåëàêñàöèÿ íà ïîâåðõíîñòè ðàçäåëàCo/Cu(111) îïðåäåëÿåòñÿ ìàêðîñêîïè÷åñêîé âåëè÷èíîé m0 = (aCu −

aCo)/aCu ≈ 2%, ãäå aCo è aCu�ïàðàìåòðû ðåøåòêè Co è Cu ñîîòâåòñòâåí-íî. Îäíàêî, áûëî ïîêàçàíî [1,2℄, ÷òî ìåçîñêîïè÷åñêèå êëàñòåðû èìåþòñîáñòâåííûé ïðèñóùèé èì ïàðàìåòð ðåøåòêè îòëè÷íûé îò çíà÷åíèÿ âîáúåìíîì îáðàçöå. Ýòî ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíûì äå�îðìàöèÿì êëàñòå-ðà è ïîäëîæêè ïîä íèìè. Âñëåäñòâèå âûøåñêàçàííîãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäóàòîìàìè êëàñòåðîâ Co íà Cu(001) áóäóò îòëè÷íû îò ðàññòîÿíèé ìåæäóàòîìàìè Co â îáúåìå(êðèñòàëëå).Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â ìàëûõ êëàñòåðàõ àòîìíàÿ ðåëàêñàöèÿ áîëüøå8
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��èñ. 1: Äëèíû ñâÿçåé rij ïîãðóæåííûõ êëàñòåðîâ è âåðòèêàëüíûå ñìå-ùåíèå ∆z îòíîñèòåëüíî èäåàëüíîé ïîâåðõíîñòè. Äëèíà ñâÿçè â èäåàëüíîé�ÖÊ ñòðóêòóðå ðàâíà 2.556�A. Çâåçäî÷êîé (*) îòìå÷åíû àòîìû n=1-3, êî-òîðûå ñòàíîâÿòñÿ íåýêâèâàëåíòíûìè â ñëó÷àå íàìàãíè÷èâàíèÿ âäîëü Õíàïðàâëåíèÿ.çà ñ÷åò êðàéíèõ àòîìîâ. Ýòè àòîìû ñìåùàþòñÿ â íàïðàâëåíèè öåíòðàêëàñòåðà è çàíèìàþò ïîëîæåíèÿ ñ áîëåå êîðîòêîé äëèíîé ñâÿçè, ÷åì âèäåàëüíîé �ÖÊ ñòðóêòóðå. Ý��åêò àòîìíîé ðåëàêñàöèè äëÿ ìàëûõ êëà-ñòåðîâ êîáàëüòà íà ïîâåðõíîñòè ìåäè ñîñòàâëÿåò 8 %, äëÿ ïîãðóæåííûõêëàñòåðîâ 6 %. Ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà êëàñòåðîâ âëèÿíèå êðàéíèõ àòî-ìîâ ñòàíîâèòñÿ ìåíüøå è ñðåäíÿÿ äëèíà ñâÿçè óâåëè÷èâàåòñÿ è ý��åêòàòîìíîé ðåëàêñàöèè 2-3 %.Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî êëàñòåð ïðèâîäèò ê äå�îðìàöèè ïîâåðõíî-9



ñòè è âûçûâàåò íåîäíîðîäíûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ â ñèñòåìå. Íà ðèñ. 1ïðåäñòàâëåíû àòîìíûå ñâÿçè è âåðòèêàëüíûå ñìåùåíèÿ (ïî îòíîøåíèþê èäåàëüíîé ïîâåðõíîñòè) ìàëûõ êëàñòåðîâ ïîãðóæåííûõ â ïîâåðõíîñòüCu(001). Êàê âèäíî èç ðèñ. 1 àòîìû â êëàñòåðå âçàèìîäåéñòâóþò ïî ðàç-íîìó, âñå çàâèñèò îò òîãî, ãäå àòîì íàõîäèòñÿ, êàêîå ó íåãî îêðóæåíèåè.ò.ä. Êàê áûëî ïîêàçàíî, ðàâíîâåñíàÿ ãåîìåòðèÿ ïîãðóæåííûõ êëàñòå-ðîâ ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò èäåàëüíîé ãåîìåòðèè.Òàáëèöà 1: Ñðåäíèå çíà÷åíèå ÝÌÀ ∆E äëÿ ïîãðóæåííûõ êëàñòåðîâ.Îñè íàìàãíè÷èâàíèÿ Z, X è X+Y ïîêàçàíû íà ðèñ. 1. Â ñêîáêàõ óêàçàíûçíà÷åíèÿ ÝÌÀ äëÿ èäåàëüíîé ãåîìåòðèè.Êëàñòåð ∆E(X, Z) (meV/àòîì) ∆E(X + Y, Z) (meV/àòîì)Co1 -1.82 (-2.58) -1.75 (-2.42)Co4 -0.30 (-0.60) -0.32 (-0.65)Co5 -1.22 (-1.47) -1.20 (-1.51)Co9 -0.78 (-0.91) -0.68 (-0.86)
Â òðåòüåé ãëàâå ðàññìàòðèâàåòñÿ âëèÿíèå àòîìíîé ðåëàêñàöèè íàìàãíèòíûå è ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà àòîìîâ â êëàñòåðå äëÿ äâóõ êîí�è-ãóðàöèé: èäåàëüíàÿ ãåîìåòðèÿ è ñðåëàêñèðîâàííàÿ.Â òàáëèöå 1 ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòû ýíåðãèè ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè(ÝÌÀ) äëÿ àòîìà Co è äëÿ êëàñòåðîâ Co4, Co5 è Co9 â ïîâåðõíîñòèCu(001) äëÿ ðàâíîâåñíîé è èäåàëüíîé ãåîìåòðèè(çíà÷åíèÿ â ñêîáêàõ).Ôèçè÷åñêèé ñìûñë ÝÌÀ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ÝÌÀ îïðåäåëÿåòîðèåíòàöèþ íàìàãíè÷èâàíèÿ êëàñòåðà îòíîñèòåëüíî ïîâåðõíîñòè. Âíàøåì ñëó÷àå ýòî ðàçíîñòü ýíåðãèé ìåæäó äâóìÿ íàïðàâëåíèÿìè:10



Òàáëèöà 2: Îðáèòàëüíûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû Lm äëÿ Z, X, è X+Y íà-ïðàâëåíèé íàìàãíè÷åííîñòè, è ñïèíîâûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû M àòîìîâCo àòîìîâ â êëàñòåðàõ (ñì. ðèñ. 1). Â ñêîáêàõ óêàçàíû çíà÷åíèÿ äëÿ èäå-àëüíîé ãåîìåòðèè, âñå âåëè÷èíû óêàçàíû â µB.Êëàñòåð Àòîì Lm

Z
(µB) Lm

X
(µB) Lm

X+Y
(µB) M(µB)Co1 1 0.51 0.61 0.60 1.26(0.67) (0.80) (0.79) (1.54)Co4 1 0.15 0.20 0.16 1.68(0.19) (0.27) (0.22) (1.70)1∗ 0.15 0.20 0.24 1.68(0.19) (0.27) (0.31) (1.70)Co5 1 0.09 0.15 0.15 1.78(0.13) (0.20) (0.20) (1.82)2 0.22 0.40 0.35 1.51(0.30) (0.46) (0.43) (1.63)2∗ 0.22 0.27 0.35 1.51(0.30) (0.38) (0.43) (1.63)Co9 1 0.10 0.19 0.19 1.76(0.13) (0.24) (0.25) (1.80)2 0.13 0.19 0.18 1.70(0.16) (0.24) (0.22) (1.73)2∗ 0.13 0.17 0.18 1.70(0.16) (0.21) (0.22) (1.73)3 0.18 0.28 0.25 1.65(0.21) (0.32) (0.29) (1.66)3∗ 0.18 0.28 0.26 1.65(0.21) (0.32) (0.30) (1.66)

11



Z�ïåðïåíäèêóëÿðíîì ê ïîâåðõíîñòè è X, X + Y �ïàðàëëåëüíîì êïîâåðõíîñòè. Îñè X, Y è Z ïîêàçàíû íà ðèñ. 1. Îòðèöàòåëüíîåçíà÷åíèå ÝÌÀ îçíà÷àåò, ÷òî íàìàãíè÷åííîñòü êëàñòåðà íàïðàâëåíàïàðàëëåëüíî ê ïîâåðõíîñòè. �åçóëüòàòû, ïîêàçàííûå â òàáëèöå 1, ÿñíîäåìîíñòðèðóþò, ÷òî àòîìíûå ðåëàêñàöèè â ïîãðóæåííûõ êëàñòåðàõçíà÷èòåëüíî óìåíüøàþò ÝÌÀ. Íàèáîëüøèé ý��åêò âèäåí äëÿ Co èCo4, äëÿ êîòîðûõ ý��åêò ðåëàêñàöèè íàèáîëåå áîëüøîé (ñì. ðèñ. 1).Â òàáëèöå 2 ïðåäñòàâëåíû îðáèòàëüíûå Lm è ñïèíîâûå M ìàãíèòíûåìîìåíòû àòîìîâ Ñî â êëàñòåðàõ. Êàê âèäíî èç òàáëèöû 2 ìàãíèòíûåìîìåíòû àòîìîâ âñåõ êëàñòåðîâ íàïðàâëåíû âäîëü îñåé X è X + Y .Çäåñü ïðåäñòàâëåíà òîëüêî ýëåêòðîííàÿ ÷àñòü ýíåðãèè àíèçîòðîïèè,ïîòîìó ÷òî âêëàä äèïîëü�äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèé î÷åíü ìàë äëÿìàëûõ êëàñòåðîâ, íàïðèìåð äëÿ êëàñòåðà ñ äåâÿòüþ àòîìàìè ýòî âñåãîëèøü 0.03 meV/àòîì.Àíàëèç ñïèíîâûõ è îðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ ðàçíûõ êëàñòåðîâ (òàá-ëèöà 2) ïîêàçàë, ÷òî îäèíî÷íûé àòîì êîáàëüòà èìååò íàèáîëüøèé îðáè-òàëüíûé ìîìåíò â îáîèõ ñëó÷àÿõ (èäåàëüíîì è ðàâíîâåñíîì). Ïðè óâå-ëè÷åíèè àòîìîâ â êëàñòåðå ñïèíîâûé ìàãíèòíûé ìîìåíò ó àòîìîâ óâåëè-÷èâàåòñÿ, òàê êàê ìàãíèòíûå ìîìåíòû â ïîãðóæåííûõ êëàñòåðàõ ñòàáè-ëèçèðóþòñÿ è óâåëè÷èâàþòñÿ èç�çà âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè êî-áàëüòà. Îðáèòàëüíûå æå ìîìåíòû ïîãðóæåííûõ êëàñòåðîâ çíà÷èòåëüíîïîäàâëÿþòñÿ âçàèìîäåéñòâèÿìè ìåæäó àòîìàìè. Íàïðèìåð, îðáèòàëü-íûå ìîìåíòû öåíòðàëüíûõ àòîìîâ è êðàéíèõ àòîìîâ â êëàñòåðå Co9 â3�5 ðàç ìåíüøå ÷åì â ñëó÷àå îäèíî÷íîãî àòîìà êîáàëüòà.Ñðàâíåíèå ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ 9�òè àòîìíîãî êëàñòåðà êîáàëüòà íà12



ïîâåðõíîñòè è â ïîâåðõíîñòè ïîêàçàëî, ÷òî ïîãðóæåíèå êëàñòåðà â ìåä-íóþ ïîâåðõíîñòü óìåíüøàåò ÝÌÀ è äåëàåò ðàñïðåäåëåíèå îðáèòàëüíûõìîìåíòîâ áîëåå îäíîðîäíûì. ÝÌÀ êðàéíèõ àòîìîâ (àòîìû 3∗, 3) óìåíü-øàåòñÿ ïî÷òè â äâà ðàçà ïðè ïîãðóæåíèè. Ñòîèò òàê æå îòìåòèòü, ÷òî îð-áèòàëüíûå ìîìåíòû äëÿ ïåðïåíäèêóëÿðíîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ ìåíåå ÷óâ-ñòâèòåëüíû ê âûøåóïîìÿíóòûì èçìåíåíèÿì.×åòâåðòàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà ðåçóëüòàòàì èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû,êâàíòîâûõ ý��åêòîâ è ìàãíåòèçìà â íàíîêîíòàêòàõ.Àíàëèç äëèí ñâÿçåé êîíòàêòîâ ðàçëè÷íûõ ìåòàëëîâ (Cu, Co, Fe, Rh,Pd) óêàçàë íà äâå õàðàêòåðíûå îñîáåííîñòè ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ íàíî-êîíòàêòîâ: ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè â êîíòàêòå îòëè÷íî îò ðàññòîÿ-íèé ìåæäó àòîìàìè â èäåàëüíîì êðèñòàëëå; ðàñïðåäåëåíèå äëèí ñâÿçåéàòîìíûõ êîíòàêòîâ íåîäíîðîäíî. �àñ÷åòû âûïîëíåííûå â äèàïàçîíå òåì-ïåðàòóð 0�100 Ê ïîêàçàëè áîëüøóþ ñòàáèëüíîñòü êîíòàêòîâ.Â äàííîé ãëàâå áûëè èññëåäîâàíû ðàñïðåäåëåíèÿ íàïðÿæåíèé â íà-íîêîíòàêòàõ ìåäè. Èçìåíåíèÿ ñðåäíåãî ãèäðîñòàòè÷åñêîãî íàïðÿæåíèÿ(óñðåäíåííîãî ïî àòîìàì) â ìåäíîì êîíòàêòå ïðè ðàñòÿæêå ïîêàçàíî íàðèñ. 2. �àñ÷åò áûë ïðîèçâåäåí ïðè T=0 K äëÿ 5�òè àòîìíîãî êîíòàêòà,ðàñïîëîæåííîãî ìåæäó äâóìÿ ïîâåðõíîñòÿìè (ýëåêòðîäàìè).Ïðè ðàññòîÿíèè 11 �A ìåæäó ýëåêòðîäàìè (òî÷êà à íà ðèñ. 2) êîíòàêòíàõîäèòñÿ â ñæàòîì ñîñòîÿíèè è êàê ñëåäñòâèå ñðåäíåå ãèäðîñòàòè÷å-ñêîå íàïðÿæåíèå îòðèöàòåëüíî. Äàëåå ïðè ðàñòÿæêå íàíîêîíòàêòà íà-ïðÿæåíèå â öåïè óâåëè÷èâàåòñÿ ëèíåéíî è ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèèðàññòîÿíèé ìåæäó ýëåêòðîäàìè (òî÷êà á íà ðèñ. 2) ñðåäíåå ãèäðîñòàòè-÷åñêîå íàïðÿæåíèå ìåíÿåò çíàê. Òàêèì îáðàçîì, íàíîêîíòàêò ïåðåõîäèò13
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�èñ. 2: Ñðåäíåå ãèäðîñòàòè÷åñêîå íàïðÿæåíèå (óñðåäíåííîå ïî àòîìàì)
pσ â ìåäíîì êîíòàêòå; ãèäðîñòàòè÷åñêîå íàïðÿæåíèå íà îòäåëüíûõ àòîìàõâ êîíòàêòå äëÿ òî÷åê à, á è â (âñòàâêà).èç ñæàòîãî ñîñòîÿíèÿ â ðàñòÿíóòîå. Â îïðåäåëåííîé òî÷êå ãèäðîñòàòè-÷åñêîå íàïðÿæåíèå ðåçêî óìåíüøàåòñÿ (òî÷êà â íà ðèñ. 2), è êîíòàêòðàçðûâàåòñÿ. Ôèçè÷åñêèé ñìûñë ãèäðîñòàòè÷åñêîãî íàïðÿæåíèÿ ñëåäó-þùèé: êîãäà íàïðÿæåíèå îòðèöàòåëüíîå, êîíòàêò íàõîäèòñÿ â ñæàòîìñîñòîÿíèè, åñëè æå íàïðÿæåíèå ïîëîæèòåëüíîå, òî êîíòàêò ðàñòÿíóò. Âòî÷êå, ãäå ñðåäíåå ãèäðîñòàòè÷åñêîå íàïðÿæåíèå ðàâíî íóëþ ñèëû, äåé-ñòâóþùèå íà àòîìû öåïî÷êè î÷åíü ìàëû è äàííàÿ ñèñòåìà ýíåðãåòè÷åñêèáîëåå ñòàáèëüíà, ÷åì âñå îñòàëüíûå. Ñèëà ðàçðûâà öåïî÷êè, ò.å. ìèíè-ìàëüíàÿ ñèëà íåîáõîäèìàÿ äëÿ ðàçðûâà ñâÿçè ìåæäó äâóìÿ àòîìàìè âöåïî÷êå ðàâíà 1.4 nN. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ñèëà ðàçðûâà â êðèñòàëëå (îáúåìå)0.8 nN. Äàííûé �àêò ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì ÷òî ñâÿçü â êîíòàêòå áîëåå14



ïðî÷íàÿ ÷åì â êðèñòàëëå.
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�èñ. 3: Êâàíòîâûé ðàçìåðíûé ý��åêò: ðàçâèòèå êâàçè îäíîìåðíîé ýëåê-òðîííîé ñòðóêòóðû â êîíòàêòàõ ìåäè, ñîñòîÿùèõ èç 1�6 àòîìîâ; ïðåäñòàâ-ëåíû òîëüêî s ñîñòîÿíèÿ íà öåíòðàëüíîì àòîìå.Òàê æå ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ëîêàëüíîå íàïðÿæåíèå íà àòîìàõ öåïî÷-êè ìåäè íåîäíîðîäíî (ñì. âñòàâêó íà ðèñ. 2). Ïðè÷èíà ýòîãî çàêëþ÷åíà âòîì, ÷òî ðàñïðåäåëåíèå ðàññòîÿíèé ìåæäó àòîìàìè òàê æå íåîäíîðîäíî.È òîëüêî ïåðåä ðàçðûâîì êîíòàêòà äëèíà ñâÿçåé ñòàíîâèòñÿ ðàâíîìåð-íûì è êàê ñëåäñòâèå íàïðÿæåíèå â öåïî÷êå îäíîðîäíî.Îäíèì èç âàæíûõ âîïðîñîâ ÿâëÿåòñÿ èçìåíåíèå ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâíàíîêîíòàêòîâ ïðè ðàñòÿæêå. Äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ñâÿçè ìåæäó ýëåêòðîí-íûìè ñâîéñòâàìè è ñòðóêòóðîé, áûëà ðàññ÷èòàíà ëîêàëüíàÿ ïëîòíîñòü15



ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ àòîìîâ ìåäè â êîíòàêòå.Â îòëè÷èå îò èäåàëèçèðîâàííîãî ñëó÷àÿ ëîêàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòî-ÿíèé íàíîêîíòàêòîâ áîëåå ðàçìûòà ïî ýíåðãèè (øèðèíà ðåçîíàíñíûõ ïè-êîâ áîëüøå), òàê êàê êîíòàêò îáëàäàåò êîíå÷íîé äëèíîé, è àòîìû âçàè-ìîäåéñòâóþò ñ ýëåêòðîäàìè. �àçâèòèå îäíîìåðíûõ ñîñòîÿíèé è èõ ñìå-ùåíèÿ ê áîëåå íèçêèì ýíåðãèÿì ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà àòîìîâ â êîíòàêòåõîðîøî âèäíî íà ðèñ. 3. Äâèæåíèå ïèêîâ îïèñûâàåòñÿ êàê L−2 , ãäå L�ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåêòðîäàìè. Ïîäîáíûå èçìåíåíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿ-íèé ïðåêðàñíî ïîêàçûâàþò âçàèìîñâÿçü ìåæäó ýëåêòðîííûìè è ìåõàíè-÷åñêèìè ñâîéñòâàìè íàíîêîíòàêòîâ è óêàçûâàþò íà òîò �àêò, ÷òî, ìåíÿÿäëèíó êîíòàêòîâ, ìû ìîæåì óïðàâëÿòü åãî ýëåêòðîííûìè ñâîéñòâàìè.Â ýòîé æå ãëàâå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ 4d ìàãíåòèç-ìà â ìåòàëëè÷åñêèõ êîíòàêòàõ. Óñòàíîâëåíî, ÷òî êëàñòåð ïàëëàäèÿ íàìåäíîé ïîâåðõíîñòè ÿâëÿåòñÿ íåìàãíèòíûì (ñì. ðèñ. 4). Íåìàãíèòíûìèáóäóò è òîëñòûå êîíòàêòû, îäíàêî êàê ïîêàçàëè ðàñ÷åòû, ïðè äàëüíåé-øåì ðàñòÿæåíèè îáðàçóåòñÿ àòîìíûé êîíòàêò, àòîìû êîòîðîãî îáëàäàþòìàãíèòíûì ìîìåíòîì (ðèñ. 4). Ïðè ýòîì èç�çà áîëüøîé ïðîòÿæåííîñòè4d âîëíîâûõ �óíêöèé âëèÿíèå àòîìíûõ ðåëàêñàöèé íà ìàãíåòèçì 4d ñè-ñòåì áóäåò íàìíîãî áîëüøå, ÷åì äëÿ 3d ñèñòåì.Äëÿ òðåõàòîìíûõ êîíòàêòîâ Pd3 è Rh3 áûëè íàéäåíû �åððîìàãíèò-íûå ñîñòîÿíèÿ. Â ñëó÷àå Pd3, ìàãíèòíûå ìîìåíòû öåíòðàëüíûõ è êðàé-íèõ àòîìîâ î÷åíü ìàëû, 0.3 µB è 0.1 µB ñîîòâåòñòâåííî. Ìàãíèòíûå ìî-ìåíòû êðàéíèõ àòîìîâ óìåíüøåíû èç�çà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ýëåêòðîäàìè.Àíàëèç ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà â Pd3 ïîêàçûâàåò, ÷òî ñóùåñòâîâàíèå ìàã-íèòíûõ ìîìåíòîâ ïðîèñõîäèò âñëåäñòâèå sd ãèáðèäèçàöèè, êîòîðîå ðåç-16
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�èñ. 4: Ìàãíåòèçì â íàíîêîíòàêòàõ èç ïàëëàäèÿ.êî óìåíüøàåò êîëè÷åñòâî d ýëåêòðîíîâ âîêðóã àòîìà ïàëëàäèÿ. Íàøèðàñ÷åòû ïîëíîé ýíåðãèè äëÿ Pd3 ïîêàçàëè, ÷òî ðàçíèöà ìåæäó �åððî-ìàãíèòíûì è ïàðàìàãíèòíûì ñîñòîÿíèåì âñåãî ëèøü 6 meV è íåìàãíèò-íîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ áîëåå ñòàáèëüíûì. Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå òîò�àêò, ÷òî íàíîêîíòàêòû ÿâëÿþòñÿ ìåòàñòàáèëüíûìè ñèñòåìàìè [3℄, äà-æå ñëàáûå ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèÿ, óâåëè÷åíèå òåìïåðàòóðû èëè äðóãèåèçìåíåíèÿ â ñèñòåìå ìîãóò ïðèâåñòè êîíòàêò èç íåìàãíèòíîãî ñîñòîÿ-íèÿ â ìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå è íàîáîðîò. Ìàãíèòíûé ìîìåíò íà öåíòðàëü-íîì àòîìå Rh3 íàíîêîíòàêòà ðàâåí 1.47 µB, à ìàãíèòíûé ìîìåíò àòîìîââ áëèçîñòè îò ýëåêòðîäîâ óìåíüøàåòñÿ äî 0.38 µB, ÷òî â ÷åòûðå ðàçàìåíüøå ïî ñðàâíåíèþ ñ ìîìåíòîì íà öåíòðàëüíîì àòîìå. Àòîìíûå ðå-ëàêñàöèè è âçàèìîäåéñòâèå ñ ýëåêòðîäàìè, ïðèâîäÿò ê íåîäíîðîäíîìóðàñïðåäåëåíèþ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ â êîíòàêòå. Ýíåðãèÿ �åððîìàãíèò-íîãî êîíòàêòà íà 0.2 eV ìåíüøå ÷åì ýíåðãèÿ ïàðàìàãíèòíîãî êîíòàêòà.17



ÎÑÍÎÂÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÂÛÂÎÄÛ1. �àçðàáîòàí ìåòîä, áàçèðóþùèéñÿ íà îñíîâíûõ ïðèíöèïàõ êâàíòî-âîé ìåõàíèêè, êîòîðûé ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü ñòðóêòóðíûå ýëåê-òðîííûå è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà êëàñòåðîâ, íàíîïðîâîäîâ è íàíî-êîíòàêòîâ.2. Äëÿ êëàñòåðîâ êîáàëüòà íà ïîâåðõíîñòè è ïîãðóæåííûõ â ïîâåðõ-íîñòü Cu(001) áûëè ðàññ÷èòàíû ìàãíèòíûå õàðàêòåðèñòèêè: îðáè-òàëüíûé ìàãíèòíûé ìîìåíò, ýíåðãèÿ ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè è ñïè-íîâûé ìàãíèòíûé ìîìåíò. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ïîãðóæåíèå êëàñòåðàêîáàëüòà â ìåäíóþ ïîâåðõíîñòü óìåíüøàåò ïî÷òè â äâà ðàçà ìàã-íèòíóþ ýíåðãèþ àíèçîòðîïèè è äåëàåò ðàñïðåäåëåíèå îðáèòàëüíûõìîìåíòîâ áîëåå îäíîðîäíûì.3. Óñòàíîâëåíî, ÷òî àòîìíûå ðåëàêñàöèè â ïîãðóæåííûõ êëàñòåðàõêîáàëüòà çíà÷èòåëüíî óìåíüøàþò çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ìàãíèòíîéàíèçîòðîïèè, îðáèòàëüíûå è ñïèíîâûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû.4. Âûÿâëåíû èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ ìåäíûõ íàíîêîíòàêòîâïðè èõ óäëèíåíèè è óñòàíîâëåíî ÷òî ñâÿçü â êîíòàêòàõ ñèëüíåé ÷åìâ êðèñòàëëå. Íàéäåíà âçàèìîñâÿçü ìåæäó ñòðóêòóðíûìè è ýëåê-òðîííûìè ñâîéñòâàìè ìåòàëëè÷åñêèõ êîíòàêòîâ.5. Ïîëó÷åíà êîððåëÿöèÿ ìåæäó ñòðóêòóðíûìè, ýëåêòðîííûìè è ìàã-íèòíûìè ñâîéñòâàìè íàíîêîíòàêòîâ 3d è 4d ìåòàëëîâ. Íà ïðèìåðåêîíòàêòîâ Pd è Rh ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü ìàãíåòèçìà â 4d íàíî-êîíòàõ, îáóñëîâëåííîå sd ãèáðèäèçàöèåé.18
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