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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

Актуальность темы: 

Спинтроника — это область квантовой электроники, в которой для физического 

представления информации наряду е зарядом используется спин частиц. Особый интерес 

для спинтроники представляют одномерные структуры - наноконтакгы (НК) и 

нанопровода (НП), на основе которых возможно формирование высокоэффективных 

наносхем с малыми размерами и низким потреблением электроэнергии. В НК и НП 

существует возможность манипуляции спинами атомов, и как следствие, управление 

магнитными и проводящими квантовыми свойствами. Металлические НК и НП, 

обладающие магнитными свойствами, могут быть использованы в качестве устройств 

спинтроники, как своеобразные спиновые фильтры, пропускающие электроны 

преимущественно одной спиновой поляризации, так как ток в них может быть спип-

поляризованным. Для использования одномерных структур в нанолектронике, 

необходимо оптимизировать методы создания наноструктур и усовершенствовать 

способы управления их квантовыми свойствами. 

Одним из уникальных свойств одномерных наноструктур является квантовая 

электронная проводимость даже при комнатных температурах, когда ток через НК или НП 

может переноситься всего лищь одним электроном. Изучение электронных свойств 

одномерных наноструктур занимает важное место в современных научных исследоватнгях. 

Считается, что перспективными для епинтроники являются смешанные ПК и НП из 

атомов переходных и благородных металлов (Аи, РТ, Рб), обладающих низкой 

реакционной способностью, и атомов Зс! элементов (Со, Ре, N1), так как смешение с 

атомами 36 элементов может привести к появлению необычных магнитных свойств у 

системы в целом, таких как магнитная анизотропия или гигантское баллистическое 

магнстосопротивление. 

Следует особо отметить, что такие смешанные системы могут обладать высокой 

структурной устойчивостью к внешним воздействиям различной природы, что является 

наиболее важным новым эффектом смешения элементов в наноструктурах для разработки 

новых устройств спинтроники и нанолек1роники[1,2]. Изучение свойств НК необходимо 

не только для практического применения, но и для фундаментальной физики. В связи с 

тем, что экспериментальное получение и исследование одномерных структур на 

сегодняшний день сопряжено с большими затратами и является трудоемким и 

ресурсоемким процессом, важным становится теоретическое исследование процессов и 

особенностей формирования НК и НП, а также изучение их физических свойств[3,4]. 



Пели и задачи диссертапионяой работы 

Основной целью работы является теоретическое изучение методами квантовой 

механики проводящих свойств одномерньк биметаллических НК и НП, образованных из 

атомов благородных или переходных 36-5(1 металлов, их взаимосвязи с геометрией 

системы, электронной структурой, магнитными и механическими свойствами, 

компонентным (элементным) составом, изучение изменения электронной структуры НК и 

НП в процессе их формирования и роста в зависимости от компонентного состава и 

геометрии. Провести оценку возможности появления спин-поляризованного 

электронного тока в магнитных НК и НП. 

В соответствии с заявленной целью были поставлены следующие задачи: 

1. Установление взаимосвязи между механическими свойствами, свойствами 

электронной структуры, и геометрией биметаллических НК и НП из атомов 36-5(1 

металлов (М= Ре, Со, Р6, Р1, Аи, Ag) в зависимости от их компонентного состава. 

2. Исследование зависимости магнитных свойств биметаллических НК И НП от 

геометрии, химического компонентного состава, электронной структуры, 

деформаций «растяжения-сжатия», возникающих в процессе формирования 

одномерных структур. 

3. Изучение проводящих свойств НК и НП, их зависимости от геометрии, химического 

компонентного состава НП или НК, деформаций ((растяжения-сжатия», 

возникающих в процессе формирования одномерных структур; 

4. Исследование взаимосвязи магнитных и проводящих свойств биметаллических НК и 

НП. 
Научная иовизна работы 

В работе впервые проведено исследование методом первопринципной 

молекулярной динамики атомной структуры и квантовых свойств металлических 

однокомпонентных и смешанных НК и НП, изучено влияние атомной структуры и 

компонентного состава одномерных систем на их проводящие и магнитные свойства, 

получены следующие новые результаты. 

1. Обнаружено новое явление в низкоразмерных структурах - формирование одномерных 

спиновых фильтров в двухкомпонентных НП Ан-Со, Р1-Ре, на основании исследования 

электронной структуры одномерных наносистем объяснен механизм формирования 

состояния спинового фильтра в двухкомпонентных НП. 

2. Обнаружена общая закономерность зависимости маптитных свойств от компонентного 

состава дровода. В том числе при деформациях типа «растяжения-сжатия» 



зарегистрирован переход из ферромагнитного в антиферромагнитное состояние во всех 

исследованных двухкомпонентных НП с железом в качестве второго магнитного 

компонентд (Р<1-Ре, Рг-Ре, Аи-Ре); объяснен механизм существования данного перехода в 

одномерных НП. 

3. Установлена зависимость проводящих свойств одномерных биметаллических НП от 

магнитных свойств, компонентного состава провода, его атомной структуры и геометрии. 

4. Установлена зависимость геометрии двухкомпонентных НП от их компонентного 

состава. 

Достоверность представленных в диссертационной работе результатов 

подтверждается проверочными численными экспериментами, а также соответствием 

результатов экспериментальным данным и теоретическим расчетам. 

Практическая цепность 

Результаты теоретических исследований свойств атомной и электронной структуры, 

магнитных и проводящих свойств металлических однокомпонентных и смешанных НК и 

НП способствуют разработке новых устройств наноэлектроники и спинтроники с 

потенциально важными магшггными, проводящими и механическими свойствами. В 

частности, при создании 

1. устройств памяти на основе смешанных НП из атомов благородных и 

переходных металлов и ферромагнитных элементов с управляемыми магнитными и 

проводящими свойствами; 

2. устройств записи информации на основе стабильных НП с управляемым 

переходом из ферромагнитного состояния в антиферромапштное, сопровождаемым 

изменением проводящих свойств системы; 

3. спиновых переключающих устройств с экстремально малыми размерами 

(порядка нескольких А) и с управляемыми проводящими свойствами; 

Положення. выносимые на защиту: 

1. Зависимость квантовой проводимости двухкомпонентных НП от типа магнитного 

упорядочения спинов атомов магнитных элементов в проводе. 

2. Влияние химического состава и геометрии биметаллических НП на их электронные 

свойства и проводимость, приводящее к появлению или исчезновению спин-

поляризованного тока в НП. 

3. Образование нового проводящего состояния - спиновый фильтр в Аи-Со и Р1-Ре НП, 

которое обуслоштено изменением электронной структуры в проводе. 



4. Увеличение стабильности однокоштонентиого (Pd, Pt, Au) провода при смешении с 

атомами (Fe, Со). 

5. Магнитные свойства биметаллических НК и НП. 
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Результаты исследований обсуждались на научных семинарах кафедры общей 

физики физического факультета МГУ. 

Работа выполнена при поддержке грантов РФФИ и Министерства образования. 

Публикации 

По результатам исследований, представленных в диссертации, опубликовано 24 

научные работы, список которых приведен в конце автореферата, в том числе 9 статей в 

реферируемых журналах из списка предложенного ВЛК. 

Личный вклад автора 

Все изложенные в диссертациотюй работе оригинальные результаты получены автором 

лично, либо при его непосредственном участии. 

СОДЕРЖАНИЕ ДИССЕРТАЦИИ 

Во Введении обоснована актуальность исследуемой проблемы, описано краткое 

содержание работы по главам. 

В Первой главе проведено сопоставление полученных в диссертационной работе 

результатов с мировым уровнем исследований в области физики одномерных структур, 

сформулированы цели и задачи работы. 

Во Второй главе описан метод теоретического исследования квантовых евойств 

одномерных структур, используемый в работе, а также описана модель и основные 

параметры вычислений. Исследование проведено методом первопринципной 

молекулярной динамики на основе теории функционала электронной плотности. 

Результаты исследований являются высоко точньпии и достоверными, так как проводятся 

в строго математической формулировке без использования различных подгоночных 

переменных и параметров. Для теоретических расчётов были использованы два 

программных кода: VAS? и SMEAGOL. С помощью программы VASP проводились 

расчёты атомной структуры, геометрии и магнитных свойств исследуемых структур. 

Программа VASP итерационно решает самосогласованную систему уравнений Кона-

Шема в базисе плоских волн [5], кроме того в вычислениях были использованы: 

приближение локальной плотности (ЛП) и обобщенного градиента (ОГ) для потенциала 

обменно-корреляционного взаимодействия. Расчет транспортных свойств проводился в 

работе с помощью первопринципного кода SMEAGOL [6,7,8], являющегося программной 

надстройкой программы SIESTA, основанной на методе локализованных атомных 

орбиталей (ЛКАО). 

В Третьей главе приводятся основные результаты работы и их обсуждение. 

Проведено теоретическое исследование квантовых свойств смешанных Аи-Со и 

Au-Ag ПК. В работе проведено исследование следующих конфигураций цепи контакта: 

7 



Аи-Ав-Ак, Аи-Со-Со, Ag-Au-Ag, Со-Аи-Со, отличающихся положением атомов двух 

сортов вдоль цепи контакта. Были рассчитаны основные характеристики для 

исследованных Аи-Со и Au-Ag НК; энергия связи, межатомные расстояния, сила разрыва 

НК и распределение электронной плотности в НК. Энергия связи вычислялась по 

формуле: 
^ (Еп—Ёзд-Ецепи) 

где Еп полная энергия всей системы, Е^̂  - энергия электродов, Еце„и - сумма энергий 

изолированных атомов, входящих в грехатомный Ж . 

Обнаружено образование устойчивых связей между атомами разных элементов в 

цепи контакта, позволяющее объяснить причину стабилизации при больших значениях 

межатомных расстояний и увеличение его прочности. Установлено, что в НК полученных 

при смешении атомов Со и Аи увеличивает прочность контакта по сравнению с чистым 

золотым (увеличивается значение силы, необходимой для разрыва НК, Таб. 1.), смешение 

атомов Ag и Аи в цепи контакта приводит к увеличению диапазона межатомных 

расстояний, при которых возможно существование смешанного НК. 
Таб. 1. 

Сила разрыва НК расстояние между атомами НК и схематическое представление НК в момент разрыва 

конфигурация 
Сила разрыва 

НК 

Расстояние между 
атомами НК в 

момент его разрьгеа 
Схематическое представление 

НК 

Е,10-'Н а,А Ь ,А 6, А 
с с С с о 

Аи-Аи-Аи 0.88 2.73 2.73 9.46 

а Ag-Au-Ag 0.76 2.82 2.82 9.83 а 

Au-Ag-Ag 0.55 2.79 3.05 9.85 1 ^ 
Аи-Со-Со 1 2.72 2.17 8.59 ' ^ ! О 

С С С С С 

Со-Аи-Со 1.03 2.62 2.62 8.58 

' ^ ! О 
С С С С С 

Исследование структурной устойчивости смешанных нанопроводов. 
Представленные выше результаты исследований НК послужили базой для 

проведения многоуровневого комплексного теоретического исследоватзя квантовых 

свойств двухкомпонентных смешанных НП состоящих из атомов двух сортов: атомов 

благородных или поздних переходных 36- и 56- металлов, как базового элемента, и атомов 

магнитных элементов 36- и 56- металлов в качестве второго магнитного компонента. 

Результаты исследования атомной структуры смешанных проводов, состоящих из базовых 



(Рд, Р1, Аи) показало, что при сжатии всех смешанных НП происходит переход провода из 

линейной конфигурации в зигзаговую вне зависимости от сорта второго магнитного 

компонента. 
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Рнс.1. Зависимость энергии формирования (Еформ) биметаллических нанопроводов от среднего 
межатомного расстояния : (1), Р1-Со (2), Р1-Ре (3) (а); Аи-№ (1), Аи-Со (2), Аи-Ре (3) (б); 

Рб-№ (1); Ра^Со (2), Ра-Ре (3) (в). 
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Среднее межатомное расстояние для перехода смешанного провода в зигзаговую 

конфигурацию соответствует межатомному расстоянию перехода в зигзаговую 

конфигурацию однокомпонентных проводов базовых элементов (Рс1, Рг, Аи) и 

практически не изменяется при смене второго маг нитного компонента провода (Со, Ре, 

N"0. 
Для анализа эффективности смешения атомов в магнитных смешанньгх проводах 

были вьгчисленьг значения энергии формирования двухкомпонентного нанопровода. 

Энергия формирования (Яфор„(г)) бьгла рассчитана для одномерного смешанного НП при 

различных значениях среднего межатомного расстояния (г) по преобразованной формуле 

Миедема, предложенной в работе [9] для трехмерных сплавов: 

Еф„р«(г) = Е ^ ( г ) - Е < , „ ( г ) - ( ^ ] (2) 

- где ЕмзгнСе) - полная энергия однокомпонентного нанопровода из атомов магнитного 

металла (Ее,Со,Ы!); Еос„(г)- полная энергия однокомпонентного нанопровода из атомов 

основного элемента (Рсф РГ, Ли); Е1 (г)- полная энергия смешанного НП. Еф„р„(г)) - это 
2 

энергия, необходимая для встраивания одного элемента в другой. 

На рис.1 представлены рассчитанные зависимости Еф„р„(г) от среднего 

межатомного расстояния для всех рассмотренньгх конфигураций смешанньгх НП. Из рис. 

I видно, что Ефор„(г) зависит от величины среднего межатомного расстояния, геометрии 

провода и его компонентного состава. При этом результатьг расчетов показывают, что 

наиболее выгодным является формирование смешанньгх НП в зигзаговой конфигурации. 

Как показали исследования, компонентный состав провода влияет на величину Еф„р„. При 

этом максимальные значения эг^ергии формирования соответствуют смешанному проводу 

РГ-Ее (рис.1, а), кривая 3), т.е. формирование смешанньгх Рг-Ее НП является наиболее 

выгодным энергетически. Наименее выгодным является формирование 

двухкомпонентных нанопроводов с магнитным атомом никеля в качестве второго 

магнитного компонента ( рис.Ца, б, в) кривая 3). 

Магнитные свойства смешанных Р<1-Х, Лн-Х, (Х= Ке, N1, Со) НП 
Исследование магнитньгх свойств двухкомпонентньгх смешанньгх нанопроводов, 

состоящих из атомов ряда 3(1- и 5(1- металлов. На рис.2, а) представленьг зависимости 

величины магнитного момента провода от среднего межатомного расстояния г для 

исследованных НП. Из рис.2, а) видно, все исследованные НП обладают магнитным 

моментом, при этом его величина сильно зависит от геометрии провода. В работе 

показано, что в основном состоянии во всей области существования смешанные НП с 
10 



атомами Со и N1 в качестве второго магнитного компонента (Р1-Со, ГЧ-К!, Рб-Со, Pd-Ni, 

Аи-Со, Аи-Н!) являются ферромапптпгыми. 

Во всех смешанных (Р1-Ре, Рс!-Ре, Аи-Ре) НП с атомами Ре в качестве второго 

(магнитного) компонента при увеличении межатомных расстояний наблюдается переход 

из ферромагнитного состояния {Ер^) в антиферромагнитное (Е^р^^) , 

сопровождающийся трансформацией провода из конфигурации «зигзаг» в линейную, в 

(рис.2,6)). 

На рис.2,6 представлены зависимости разности полных энергий ферромагнитного и 

антиферромапгатного состояний провода ДЕ = Едрм — Ерм от среднего межатомного 

расстояния. Смена базового элемента (Рт, Р(1, Аи) влияет на величину разности энергии 

ДЕ = Едрм - Ерм, л также на момент перехода из состояния ферромагнитного 

упорядочения в антиферромагнитное. 

.6 1.8 2.0 2.2 2.4 : 
.межатомное расстояние [А] 

(а) 

1.8 2.0 2.2 2.4 
межатомное расстояние [А] 

(б) 

Ряс.2. Зависимость магнитного момента НП (а) и ДЕ.(разность между полной энергией ферро- и 
антиферро- магнитных состояний в смешанных НП (б)от межатомного расстояния: 

(И-Ре (1), РО-Ре (2), Аи-Ре (3), Р1-М (4), РО-Н! (5), РО-Со (6), Р1-Со (7)). 

Спиновая фильтрация и переход из ферромагнитого в антиферромагнитное 
состояние в смешанных Р1-Ке НП 

В следующей части работы представлено подробное исследование магнитных 

свойств наиболее стабильных смешанных нанопроводов Р1-Ее, обладаю1Цих магнитным 

переходом при изменении геометрии провода. На рис. 3 представлена зависимость 
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локальных магнитных моментов атомов Р1 и Ре при среднем межатомном расстоянии в 

проводе. Магнитный момент атомов Р1 в К-Ре НП в конфигурации «зиг-заг» составляет 

О.бцв, что хорошо согласуется с исследованиями магнитных свойств Рс1 и Рй-Ре НП [10]. 

В то же время магнитный момент атомов Р1 резко уменьшается до Оцв в линейных Р1-Ре 

НП в антиферромагнитном состоянии. 

Для объяснения появления ферромагнитного перехода провода при увеличении и 

уменьшении межатомного расстояния были рассчитаны ППС в Р1-Ре НП в 

ферромагнитном, а также антиферромагнитном состояниях. Расчеты зонной структуры 

показали, что основной вклад в ферромагнитный переход вносит з-бг^ гибридная зона. 

Рис. 4 иллюстрирует структуру з-дг^ гибридной зоны между атомами Р1 и Ре провода для 

зигзагового НП в ферромагнитном состоянии (рис.4, а)), а также для линейного Р1-Ре НП в 

антиферромагнитном состоянии (рис. 4, 6)). 

1.8 2.0 2Д 2.4 2.6 
межатомное расстояние [А] 

Ряс.З. Значения магнитных моментов атомов Ре (1) и Р1 (2) в зависимости от среднего межатомного 
расстояния. 

Рис. 4, а) иллюстрирует ПС для з-бя^ гибридной зоны атомов Р1 и Ре провода в 

ферромагнитном состоянии для межатомного расстояния 2.2 А. В связи с отклонением Р1 

и Ре атомов от оси провода в зигзаговой конфигурации в проводе появляется прямое 

обменное взаимодействие между атомами Ре, что стабилизирует ферромагнитное 

упорядочение в Рт-Ре НП. 

В случае антиферромагнитного упорядочения атомов железа в линейном проводе 

зонная структура РсРе НП сильно меняется. На рисунке 4,6 представлена ППС (з-ё^^) для 

растянутых линейных Р1 -Ре НП в антиферромагнитном состоянии при межатомном 

расстоянии 2.5 Л. Как видно, две сложные гибридные энергетические зоны, образованны 

в результате перекрытия орбиталей Р1 и Ре атомов. Формирование этой сложной 

структуры гибридных зон в проводе приводит к появлению косвенного обменного 
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взаимодействия [11] между атомами железа через состояния атомов платины, что 

приводит к образованию стабильных антиферромагнитных решений. 

3 Ни. Г)»1 -МпРП I 
;8+с1;,2)линейная 

Ре2 Ре« 
(з+б^-г) " з и г з а г " 

Е й Е ? 1 

:2 

1=*1 1 Р|1.Р12 Д 1 

У] 
Р!1.Р12 

Р11.Р12 

> < 

ре 

л -3 -2 -1 
Е-Ег[эВ] 

(а) 

-5 А -3 -2 -1 

Е-Ег[эВ] 

(б) 

Рис.4. Зависимость П П С от Е- Ег для (5-<1Л)к»стояний атомов Р1 и Ре в Р1-Ре Н П для: конфигурации 

«зигваг» при межатомном расстоянии 2.2А (а), линейного Н П при межатомном расстоянии 2.5А (б). 

Проводимость равномерно смешанных Р1-Ре нанопроводов 
Необычное поведение Р1-Ре НП в области перехода из линейной конфигурации в 

зигзаговую и наличие в них магнитного перехода, послуокило поводом к проведению 

детального исследования взаимосвязи магнитных и проводящих свойств одномерных Р1-

Ре НП. Проводимость магнитньк Р1-Ре НП вычислена во всем диапазоне межатомных 

расстояний, соответствующих области существования смешанных НП (1.2А-2.бА); 

Обнаружено два режима проводимости в конфигурациях «зиг-заг» Р1 -Ре НП: 

«состояние с высокой проводимостью» (рис.5, а)) и «состояние с низкой проводимостью» 

(рис.5, б)) с неизменными значениями проводимости в диапазоне (1.6 - 2.3 А). 

Расчеты полной энергии показали, что ДЕ=Еиг5-Еьт5 между энергиями «состояние 

с низкой проводимостью» (Еьтз) и «состояние с высокой проводимостью» (Ентз) провода 

изменяется при увеличении и уменьшении межатомных расстояний провода. 

В Таб. 2 представлены значения разности энергий ДЕ для характерных значений 

средних межатомных расстояний г между атомами в НП и значения (х), 

соответствующего степени сжатия провода перпендикулярно его оси. 
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Рнс.5. Полная квантовая проводимость РТ-Ре нанопровода (1), спин-поляризованная проводимость каналов 
со спином-вверх (2) и со спипом-вниз (3), а также степень спиновой поляризации квантового электронного 

транспорта (§) в зависимости от среднего межатомного расстояния (4); состояние «с высокой 
проводимостью» (а), состояние «с низкой проводимостью» (б). 

Таб. 2. 

Разность энергий (АЕ). деформация (х) и среднее межатомное расстояние (d) в Pt-Fe НП 

г(А) 1.6 1.8 2.2 2.3 

х(А) 1.7 1.4 0.9 0 

ДЕ(эВ) 0.942 0.153 0.216 0 

нанопровода при межатомных расстояниях порядка 2.3 А, и возрастает до 1 эВ в 

конфигурации двух взаимодействующих HIT при межатомном расстоянии порядка 1 .бА. 

Таким образом, «состояние с низкой проводимостью» является основным для 

конфигурации «зиг-заг» Pt -Fe НП. В линейном НП (> 2.3А) основное состояние 

соответствует значению проводимости 2Go и «состояние с низкой проводимостью» 

исчезает, то есть в смешанных Pt-Fe НП для конфигурации «зиг-заг» в зависимости от 

межатомного расстояния может существовать состояние как с «низкой», так и с 

«высокой» проводимостью. 

Для объяснения магнитных свойств и появления спинового фильтра в смешанных 

Pt-Fe НП проведено подробное исследование зонной структуры НП. На рис. 6 

представлена ППС для Pt-Fe НП в конфигурации «зигзаг». В зонной структуре Pt-Fe НП 

образуются три гибридные зоны: dxr-dx^, s-dz^ и dxzr-dyz. В состоянии спинового фильтра 

(«состояние с низкой проводимостью») образуется (рис. 7, б)) только dxzr-dyz гибридная -

зона на уровне Ферми. Эта зона дает основной вклад в полную ПС на уровне Ферми. 
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Новая- <1х2-(1,2 гибридная зона образована перекрытием электронных орбиталей в 

плоскости, ортогональной к оси провода 
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Рис.6. Зависимость ППС атомов Ре и Р1 в проводе в зипаговой конфигурации при среднем межатомном 

расстоянии 2.2А от Е- Вт спин поляризованное состояние («состояние с высокой проводимостью») (а) и 

спиновый фильтр («состояние с низкой проводимостью») (б). 

Проводимость равномерно смешанных Аи-Со нанопроводов 
Последняя часть этой работы посвящена изучению спин-поляризованного 

электронного транспорта в магнитных Аи-Со смешанньпс НП. 

Для количественной оценки спшювой поляризации электронного транспорта через 

НП определим степень спиновой поляризации [12]: 

8 = Ст+О! (3) 

На рис. 7, кривая 4 представлена зависимость g от межатомного расстояния для Аи-Со 

провода. Степень спиновой поляризации (g) возрастает до 0.99 для Аи-Со НП (см. рис.8, 

кривая 4). Таким образом, расчеты спектров проводимости показали, что Аи-Со НП в 

конфигурации <сзиг-заг» представляет собой спиновый фильтр. Исследование 

зависимости проводящих свойств от геометрии и атомной структуры провода показало 

исчезновение спиновой поляризации электронного транспорта в линейном растянутом 

Аи-Со НП, значения проводимости через каналы со спином вверх и со спином вниз 

одинаковы и составляют Шо (рис.7, кривые 2, 3) во всем диапазоне (2.4 А -2.8А) 

существования линейной конфигурации нанопровода. 
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межатомное расстояние [А] 

Рнс.7. Зависимость проводимости в Аи-Со проводе: полная проводимость (1), спин-поляризованная 
проводимость состояния со спином вверх(2) и со спином вниз (3) а также степень спиновой поляризации 

квантового электронного транспорта(4) от межатомного расстояния. 

В Заключении сформулированы основные результаты и вьгеоды: 

1. Показано, что в смешанных НК в исследованных конфигурациях (Ag-Au-Ag, Аи-

Ag-Ag, Со-Аи-Со, Аи-Со Со) добавление атомов Со увеличивает прочность контакта по 

сравнению с чистым золотым (увеличивается значение силы, необходимой для разрыва 

НК), а добавление атомов Ag приводит к увеличению диапазона межатомных расстояний, 

при которых возможно существование смешанного НК. 

2. В смешанном НК конфигурации Аи-Со-Аи на расстояниях больше 10.56 А 

происходит вытягивание атомов золота из электродов с образованием стабильньк (но 

сравнению с чистыми золотыми НК) смешанных 5-ти атомных НК. 

3. Смешение атомов благородньк (Аи) и переходных металлов (РЦ Р6) с атомами 

магнитных элементов приводит к стабилизации провода и повьппению его устойчивости к 

деформациям «растяжения-сжатия». 

4. Формирование стабильных одномерных сплавов наблюдается даже для тех 

элементов, которые не сплавляются в кристаллическом массиве - Аи-Со. Во всех 

биметаллических нанопроводах при сжатии и переходе провода в конфигурацию «зиг-заг» 

происходит значительное уменьшение энергии его формирования. При этом наиболее 

вьггодным является формирование биметаллических нанопроводов с атомами Ре или Со в 

качестве второго магнитного компонента. 

5. Биметаллические нанопровода, образованные из атомов РЦ Рб, Аи в качестве 

базового элемента и атомов Со, Ре, N1 в качестве второго магнитного компонента 

16 



обладают магнитными свойствами. Максимальные значения магнитного момента 

соответствуют нанопроводам типа Р6-, Р1-, Аи-Ре, что свидетельствует о максимальной 

намагниченности биметаллических одномерных систем с железом в качестве второго 

компонента. 

6. Для биметаллических нанопроводов с атомами Ре в качестве второго матитного 

компонен-га (Р1-Ре, Рб-Ре, Аи-Ре) при растяжении наблюдается переход из 

ферромагнитного состояния в антиферромагнитное, сопровождающийся трансформацией 

провода из конфигурации «зиг-заг» в линейную. 

7. Обнаружена зависимость проводящих свойств одномерных Р1 -Ре нанопроводов 

от их геометрии. Обнаружено появление спиновой поляризации электронного транспорта 

в "зиг-заг" конфигурации НП при ферромапгатном упорядочении магнитных моментов 

атомов железа и ее исчезновение в линейном Р1 -Ре нанопроводе с одинаковым в обоих 

случаях значением проводимости 1 Оо 

8. Обнаружено два режима проводимости в «зигзаговых» конфигурациях Р1 -Ре 

нанопроводов: «высокопроводящее состояние» и «низкопроводящее состояние». Для 

«высокопроводящего состояния» величина проводимости через спия-вверх канал порядка 

2 Со, а через спин-вниз канал 1 Со Для «низкопроводяшего состояния» транспорт есть 

только через спин-вверх канал на уровне Ферми (~ I Со), транспорт через спин-вниз 

канал равен нулю, («низкопроводящее состояпие» является основным состоянием для 

«зигзаговой» конфигурации Р1 -Ре нанопроводов). 

9. Расчеты проводимости показали, что «низкопроводящее состояние» Аи-Со и Р1-

ре нанопроводов представляет собой спин-фильтр систему. 
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