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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ

Актуальность темы. Атомные наноструктуры на поверхности метал-
лов являются перспективным материалом для производителей электрон-
ных компонентов, надеющихся использовать их для дальнейшей миниа-
тюризации своей продукции. Считается, что они могут обеспечить оче-
редной технологический прорыв, как в электронике, так и в других от-
раслях [1—3]. Например, в таких атомных структурах как контакты были
обнаружены такие уникальные физические свойства, как квантовая про-
водимость, баллистическое магнетосопротивление, гигантская магнитная
анизотропия. Кроме того, атомные структуры обладают высокой прочно-
стью. Поэтому одной из наиболее актуальных задач на сегодняшний день
является получение металлических атомных структур с контролируемы-
ми свойствами.

Под атомными структурами на поверхности металлов подразумевают-
ся одиночные атомы, островки, атомные контакты (атом или цепочка
из нескольких атомов, соединяющая два макроскопических электрода)
и атомные цепочки (линейные цепочки атомов на поверхности металлов).
Почему именно металлические атомные структуры? Если коротко, то
атомные металлические структуры имеют несколько аспектов, которые
делают их особенно привлекательными. Во-первых, зная свойства атом-
ных структур можно предсказывать свойства более сложных структур и
предсказать перспективность того или иного материала для прикладного
применения. Во-вторых, большое количество экспериментальных работ,
посвященных изучению свойств металлических атомных структур, тре-
буют объяснения.

Исследование свойств атомных структур на поверхности кристаллов
является фундаментальной научной проблемой физики конденсирован-
ных сред. Одним из инструментов исследования свойств атомных струк-
тур является сканирующий туннельный микроскоп. Игла сканирующего
туннельного микроскопа часто взаимодействует с исследуемым объектом
и изменяет его свойства. Поэтому другой важной фундаментальной за-
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дачей современной физики является определение влияния сканирующего
туннельного микроскопа на свойства атомных структур.

Бурное развитие физики наноструктур обусловлено не только перспек-
тивностью их использования, но и развитием воспроизводимых методов
их создания. Для создания большого числа наноструктур на поверхности
кристалла в последние годы широко используются эффекты самооргани-
зации и самоупорядочения при эпитаксиальном росте. Значительный ин-
терес связан с особенностями технологии формирования атомных струк-
тур и исследованием влияния параметров технологического процесса на
физические свойства получаемых структур. Следовательно исследования
в данной области являются актуальными и перспективными. Полученные
же зависимости динамики самоорганизации от внешних условий могут
быть использованы как в последующих экспериментах по изучению са-
моорганизации, так и непосредственно в процессе производства массивов
нанообъектов с заданными физическими свойствами. В связи с этим еще
одной актуальной задачей исследований в настоящее время является опи-
сание свойств атомных структур, а также механизмов их формирования
при эпитаксии.

Цель и задачи работы. Цель работы теоретическое исследование про-
цессов формирования металлических атомных структур, установление ос-
новных диффузионных процессов их формирования, изучение электрон-
ных и магнитных свойств. Для достижения поставленной цели решались
следующие задачи:

1. Разработка эффективного метода численного моделирования роста
атомных структур на поверхности металлов и полупроводников для
определения их атомной структуры и их электронных и магнитных
свойств..

2. Исследования процессов формирования атомных контактов для уста-
новления критериев оценки возможности формирования линейных
атомных контактов.

3. Создание сценария эволюции наноконтактов, получаемых в экспе-
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рименте методом просвечивающей электронной микроскопии, и опре-
деление основных диффузионных событий за эволюцию контакта.

4. Исследование магнитных свойств атомных структур, формирую-
щихся на начальной стадии самоорганизации структур из атомов
железа и кобальта в первом слое поверхности Cu(100).

5. Исследование взаимодействия атомов 3d металлов со ступенью на
ступенчатой поверхности меди (111).

6. Анализ влияния иглы сканирующего туннельного микроскопа на
свойства атомных структур.

7. Установление основных диффузионных процессов формирования атом-
ных цепочек кобальта на ступенчатой поверхности меди и сценария
их роста.

Поставленные задачи важны как с фундаментальной, так и с практи-
ческой точки зрения.

Научная новизна работы. В диссертационной работе впервые установ-
лены механизмы формирования и изучены свойства целого ряда атомных
металлических структур.

1. На основе современных теоретических подходов разработана ме-
тод, позволяющий численно моделировать процессы самоорганиза-
ции атомных структур и исследовать их атомную структуру, элек-
тронные и магнитные свойства.

2. Впервые был предложен новый реалистичный подход для моделиро-
вания процесса эволюции наноконтактов, получаемых методом про-
свечивающей электронной микроскопии при комнатной температу-
ре.

3. Впервые было показано различие в процессе формирования атом-
ных контактов методом механически управляемого разрыва и мето-
дом просвечивающей электронной микроскопии.
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4. Впервые было дано объяснение, почему при низких температурах
формирование атомных цепочек кобальта происходит на нижней ча-
сти ступени, а при комнатной температуре на верхней ее части.

5. Впервые исследовано влияние иглы сканирующего туннельного мик-
роскопа на свойства атомных структур. Впервые показано, что элек-
тронные и магнитные свойства атомов 3d металлов на поверхности
металлов существенно зависят от расстояния между иглой сканиру-
ющего туннельного микроскопа и исследуемым объектом.

6. Впервые предложен реалистичный сценарий роста атомных цепо-
чек кобальта на ступенчатой поверхности меди и показано влияние
внешних параметров на их длину.

Научная и практическая значимость работы. Поскольку приори-
тетной задачей диссертационной работы являлось исследование свойств
атомных структур, то работа по ее выполнению сводилась к изучению
весьма широкого круга структур, формирующихся на поверхности метал-
лов. Исследования по данному направлению физики конденсированного
вещества проводятся во многих ведущих лабораториях мира. В Россий-
ской Федерации исследованиям свойств атомных структур традиционно
уделяется большое внимание, поскольку результаты исследований способ-
ствуют созданию новых материалов. Существующие проблемы в области
данного исследования связаны как с поиском, так и улучшением пара-
метров новых материалов.

В результате проведения исследования свойств атомных структур были
получены сведения об основных закономерностях их формирования, опре-
делены их свойства. Результаты исследований электронных и магнитных
свойств атомных структур могут быть использованы для создания новых
материалов. Кроме того, проведенное в работе исследование механизмов
формирования атомных структур на поверхности металлов имеет опреде-
ляющее значение для процесса производства массивов атомных объектов
с заданными физическими свойствами. Результаты исследований также
позволят усовершенствовать методы, используемые в сканирующей тун-
нельной микроскопии и будут полезны при интерпретации эксперимен-
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тальных данных.
Работа выполнялась при финансовой поддержке Российского Фонда

Фундаментальных Исследований (гранты 15-32-20560, 12-02-31115, 10-02-
01274). Полученные результаты могут представлять практический инте-
рес для научно-исследовательских организаций, занимающихся создани-
ем электронных устройств в частности, МИИТ, МИРЭА, МФТИ, МИЭТ,
ИФТТ РАН, ИФП РАН, ИОФАН, ФИАН и др.

Положения, выносимые на защиту.

1. Эффективный метод моделирования эпитаксиального роста атом-
ных структур на поверхности металлов и полупроводников при раз-
личных внешних условиях, и исследования их электронных и маг-
нитных свойств.

2. Межатомные расстояния и силы разрыва атомных контактов для
группы металлов (Cu, Rh, Pd, Ag, Pt, Au) и их сплавов существен-
ным образом зависят от ориентации границ раздела контакт-поверхность.
Отношение энергии связи атомов в одномерной цепочке к энергии
связи атомов в кристалле является оценочным параметром возмож-
ности формирования линейных атомных контактов: чем больше этот
параметр, тем выше вероятность формирования контактов.

3. Микроскопические механизмы диффузии атомов наноконтакта, и
формирование атомных контактов при комнатных температурах,
сценарий эволюции наноконтактов, имеющих разную кристаллогра-
фическую ориентацию.

4. Взаимодействие атомов примеси друг с другом в наноструктурах из
атомов железа и кобальта в первом слое поверхности Cu(100) приво-
дит к увеличению спиновых магнитных моментов атомов, уменьше-
нию энергий магнитной анизотропии и орбитальных магнитных мо-
ментов. При этом спиновые магнитные моменты погруженных ато-
мов железа примерно в полтора раза больше, чем у атомов кобальта.

5. Взаимодействие атомов 3d металлов со ступенью на нижней и верх-
ней террасах ступенчатой поверхности меди (111) определяется по-
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верхностными состояниями и перераспределением заряда на краю
ступени, в результате чего наблюдается отличие взаимодействия
атомов со ступенькой на нижней и верхней террасе поверхности.
Это отличие является причиной того, что при температуре 100 К
формирование атомных структур происходит с нижней части сту-
пени, при 300 К на верхней части ступени.

6. Электронные и магнитные свойства атомов 3d металлов на поверх-
ности меди существенно зависят от расстояния между иглой скани-
рующего туннельного микроскопа (СТМ) и исследуемым объектом.
Температура фазового перехода при взаимодействии с СТМ увели-
чивается в четыре раза. При этом, взаимодействие атомных струк-
тур на поверхности меди с иглой СТМ может приводить как к уве-
личению, так и к уменьшению энергетических барьеров для диффу-
зионных переходов, происходящих непосредственно под СТМ-иглой.

7. Формирование атомных цепочек кобальта на вининальной поверх-
ности меди осуществляется двумя этапами: случайное блуждание
атомов вдоль ступени с барьером, равным 300 мэВ до приближения
большинства атомов к краю медной ступени, а затем формирова-
ние атомных цепочек на поверхности за счет коалесценции атомов
и димеров. При этом, длина цепочек кобальта в основном зависит
от ширин террас поверхности, диффузионных барьеров, степени по-
крытия, потока осаждаемых атомов и температуры.

Степень достоверности и апробация результатов. Результаты,
представленные в диссертационной работе, получены с использованием
современных методов теоретической физики. Обоснованность и достовер-
ность определяются адекватностью применяемых моделей и сравнением
с экспериментальными данными. Достоверность полученных результатов
оценивалась по соответствию известных из литературы свойств изучае-
мых атомных структур. Результаты работы докладывались и обсужда-
лись на российских и международных конференциях по проблемам, свя-
занных с физикой конденсированного состояния.

Основные результаты диссертации были представлены автором лично
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на следующих мероприятиях:
• III Международная Балтийская конференция по магнетизму IBCM-

2019 (г. Светлогорск, Россия, 2019);
• Международная конференция по нанонауке и технологии ICN+T

(Брно, Чехия, 2018);
• 32-я Европейская конференция физики поверхности ECOSS 32 (Гре-

нобль, Франция, 2016);
• 31-я Европейская конференция физики поверхности ECOSS 31 (Бар-

селона, Испания, 2015);
• Объединенный европейский симпозиум по магнетизму JEMS 2013

(Родос, Греция, 2013);
• Международная конференция по теоретической физике Дубна-Нано-

2012 (Дубна, Россия, 2012);
• Международная конференция по теоретической физике Дубна-Нано-

2010 (Дубна, Россия, 2010);
• 27-я Европейская конференция физики поверхности ECOSS 27 (Гро-

нинген, Нидерланды, 2010);

Публикации. По теме диссертационной работы опубликовано 35 статей,
включая 12 статей в журналах из списка Топ-25 по импакт-фактору по
версии Thomson Reuters, как то Успехи физических наук, Physical Review
B, Applied Surface Science и др. Уровень признания полученных в рабо-
те результатов может быть оценен также из наукометрических показате-
лей автора, которые на момент представления работы составляют индекс
Хирша — 15, число цитирований — 500. Это позволяет считать, что ре-
зультаты диссертации соответствуют современному мировому уровню ис-
следований в области физики конденсированного состояния и являются
обоснованными и достоверными.

Личный вклад автора. Вклад автора в диссертационную работу яв-
ляется определяющим, в том числе в формулировании основных идей
предложенных в диссертации теоретических моделей и подходов. Все ос-
новные результаты работы получены автором лично, либо при его непо-
средственном участии. Некоторые из представленных результатов ранее
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вошли в кандидатскую диссертационную работу А. Л. Клавсюка «Теоре-
тические исследования физических свойств наноструктур на поверхности
меди» под руководством В.С. Степанюка и А.М. Салецкого (защищена в
2008 г. на диссертационном совете Д.501.002.01). Также следует отметить
вклад к.ф.м.н. С. В. Колесникова, Е. М. Смеловой, Н. С. Кабанова и А.
Г. Сыромятникова (все защитили кандидатские диссертации под руко-
водством А. Л. Клавсюка).

Структура и содержание работы. Диссертация состоит из введе-
ния, шести глав, заключения и списка литературы. Работа изложена на
238 страницах, включает 76 рисунков и 20 таблиц. Общее число ссылок
составляет 283. Каждую главу предваряет вступительная часть, пред-
ставляющая краткое содержание и основные задачи текущей главы. В
конце диссертации сформулированы основные результаты, достигнутые
в ней.

КРАТКОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ
Во введении обоснована актуальность темы диссертации, указана ее

научная новизна и практическая значимость, приведено краткое содер-
жание работы по главам.
Первая глава посвящена обзору литературы по теме диссертации. В

ней проанализированы экспериментальные и теоретические работы, в ко-
торых были представлены исследования физических свойств и методов
получения таких атомных структур как атомные контакты и атомные це-
почки. При этом особое внимание уделено атомным структурам, перспек-
тивным с точки зрения их использования в качестве носителей информа-
ции. Проведен подробный анализ существующих теоретических моделей,
объясняющий формирование атомных структур.

Основным методом моделирования формирования атомных контактов
является метод молекулярной динамики, позволяющий использовать в
вычислениях ячейки с десятками тысяч атомов. Существенным недостат-
ком этого метода является то, что он позволяет смоделировать эволюцию
наноконтакта только в течение десятка фемтосекунд. Однако в экспери-
менте атомные контакты существуют секунды или даже минуты. Поэтому
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необходимо создание методов и далее применение их для моделирования
процесса эволюции наноконтактов, получаемых в эксперименте методом
просвечивающей электронной микроскопии.

Представленные примеры в первой главе, показывают и другую важ-
ную проблему, связанную с тем, что в последнее время появляется много
работ, в которых для объяснения экспериментальных данных неправиль-
но применяются теоретические модели. Например, утверждается, что тео-
рия функции плотности неправильно описывает свойства атомных цепо-
чек на поверхности металлов. Стоит отметить, что уникальные свойства
атомных контактов или цепочек делают их перспективными для прак-
тического применения. Так, например, большая магнитная анизотропия
делает атомные структуры перспективным материалом для создания маг-
нитных устройств памяти с высокой плотностью записи. Атомные струк-
туры с большой степенью спиновой поляризации могут быть использо-
ваны в создании спинового фильтра. А эффект анизотропного магни-
тосопротивления может использоваться при создании датчиков. Однако
практическое применение атомных структур в ряде случаев ограничива-
ется их стабильностью. Поэтому увеличение их времени жизни является
одной из целей дальнейших исследований в этой области науки.

Анализ экспериментальных и теоретических данных позволил сформу-
лировать в завершающей части главы постановку задачи: она состоит в
исследовании механизмов роста атомных структур и установлению осо-
бенностей их атомной и электронной структуры. Для решения этих задач
необходимо разработать методику, позволяющую моделировать самоор-
ганизацию системы атомов в процессе самоорганизации и применить ее
для исследования их свойства.

Во второй и третьей главах представлено описание методов, а имен-
но метода Корринги-Кона-Ростокера (ККР) функций Грина, метода мо-
лекулярной динамики (МД), кинетического метода Монте-Карло (КММК).
Во второй главе на многочисленных примерах проиллюстрированы труд-
ности применения методов компьютерного моделирования по отдельно-
сти. Поэтому делается вывод о необходимости развить методику совмест-
ного использования различных методов для решения поставленных в ра-
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боте задач. Для описания процессов самоорганизации атомных структур
необходимо иметь параметры потенциалов межатомного взаимодействия,
которые хорошо описывает взаимодействие атомов, исследуемой системы,
задать начальные условия, которые соответствовали бы реальному экспе-
рименту. Далее необходимо отслеживать длительный интервал времени,
за который формируются атомные структуры, и иметь представления об
их структуре и свойствах. Конечно, при исследовании эволюции систе-
мы можно ограничиться методом молекулярной динамики или кинети-
ческим методом Монте-Карло. Однако эти методы моделируют разные
временные интервалы. Для их использования необходимо не только за-
дать начальные условия, но и задать потенциал взаимодействия между
атомами. Кроме того, теория функционала плотности является мощным
инструментом для определения свойств атомных структур. В отличие от
других подходов теория функционала плотности использует фундамен-
тальные знания, выраженные в строгой математической формулировке,
и не использует подгоночные параметры. Поэтому результаты таких ис-
следований обладают высокой достоверностью. Даже для исследования
процессов самоорганизации необходимо использование теории функцио-
нала плотности. Поскольку для моделирования необходимо получить па-
раметры потенциалов взаимодействия.

В четвертой главе рассматриваются атомные механизмы и условия
формирования атомных металлических контактов и их свойства. Показа-
но, что вероятность формирования атомных контактов перед разрывом
существенно зависит не только от химического состава, но и от направле-
ния, вдоль которого растягивают наноконтакт. Перед разрывом нанокон-
такта в некоторых случаях образуется атомный контакт в виде цепочки из
нескольких атомов. Поэтому немаловажной является информация о том,
в каких металлах хорошо формируются атомные контакты, а в каких —
нет. Для такой характеристики используются различные параметры. В
качестве такого параметра можно использовать отношение энергии свя-
зи атомов в одномерной цепочке к энергии связи атомов в кристалле. И
тот и другой критерии показывают, насколько связь в одномерных струк-
турах сильней, чем в идеальном кристалле. Таким образом, чем больше
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величина такого оценочного параметра, тем больше вероятность форми-
рования линейных атомных контактов. Правомерность применения этого
параметра полностью подтверждается как экспериментально [4], так и с
помощью компьютерного моделирования, которое было проведено. Со-
гласно критерию для формирования линейных атомных контактов при
низких температурах при разрыве лучше всего подходит палладий, золо-
то и платина, хуже серебро и медь.

Было исследовано формирование биметаллических контактов Co-Au и
Ag-Au. Наноконтакты Co-Au и Ag-Au были выбраны, потому что в экс-
периментальных работах [5—7] было показано их существование и необ-
ходимо было теоретически исследовать процесс их формирования. Отно-
шение энергий связи при равномерном перемешивании атомов кобальта и
золота составляет 2.1, поэтому следовало ожидать формирования линей-
ных атомных контактов, состоящих как из атомов кобальта, так и атомов
золота. Однако расчеты показывают, что при разрыве наноконтактов из
сплавов Co0.25-Au0.75 и Co0.5-Au0.5 преимущественно формируются ли-
нейные контакты из атомов Au. Формирование линейных контактов про-
исходит в тех областях, в которых изначально находилось большое ко-
личество атомов Au. Подобное поведение системы обусловлено тем, что
энергия связи атомов кобальта с атомами золота больше, чем энергия
связи атомов золота друг с другом, поэтому при малых концентрациях
атомов кобальта формируются линейные атомные контакты, состоящие
только из атомов золота. В случае Co0.75-Au0.25 атомы Au не формиру-
ют больших областей, кроме того концентрация атомов при дальнейшем
растягивании только уменьшается.

Анализ результатов моделирования разрыва наноконтакта показал, что
перед разрывом формируются в основном три атомные конфигурации.
К этим конфигурациям относятся: одноатомные контакты, смешанные
тетрамерные контакты и разрыв без формирования атомных контактов.
Наиболее вероятный случай — это разрыв без формирования атомных
контактов. В серии из 60 моделирований в 41, 45, 43 случаях для направ-
лений [111], [100], [110] соответственно формирования атомных контактов
не происходит. Лишь в 19, 15 и 12 случаях для направлений [111], [100],
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РИС. 1: Атомная структура наноконтакта Co0.75-Au0.25 при растягива-
нии вдоль разных направлений: (a) вдоль направления [100], (b) вдоль
направления [111], (c) вдоль направления [110], (d) увеличенное изобра-
жение структуры наноконтакта в области разрыва. Атомная структура
наноконтакта Ag0.75-Au0.25 при растягивании вдоль разных направлений:
(f) вдоль направления [100], (g) вдоль направления [111], (e) вдоль на-
правления [110].

[110] соответственно при растягивании наноконтакта формируются одно-
атомные контакты, представляющие из себя золотой атом, расположен-
ный между двух пирамид (см. рис. 1 (b)). Формирование тетрамерных
контактов (см. рис. 1 (c)) является наименее вероятным случаем, и встре-
чается только при растягивании наноконтакта вдоль направления [110].
Формирование тетрамерных контактов происходит в 5 случаях из 60 мо-
делирований.

Были рассмотрены наноконтакты Ag-Au. Даже при разрыве Ag0.75-
Au0.25 наноконтакта в области разрыва всегда присутствуют атомы Au в
небольшом количестве, о чем так же свидетельствует экспериментальная
зависимость проводимости, поведение которой похоже на проводимость
чисто золотого контакта в отсутствие примеси [8, 9]. Главная причина
этого заключается в том, что сила разрыва для контактов из серебра
меньше силы разрыва золотых контактов.

В отличие от Co-Au, Ag-Au с намного большей вероятностью формиру-
ет атомные контакты, состоящие из одного, двух и трех атомов. При рас-
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тягивании Ag0.75-Au0.25 наноконтакта в направлениях [111], [100], и [110]
в 53, 50, 35 случаях из 60, соответственно, формируются атомные контак-
ты. Некоторые структуры, формирующиеся при разрыве, изображены на
рис. 1 (e), (f) и (g). Наиболее типичные конфигурации представляют из
себя следующие атомные структуры. Первая из них представляет две пи-
рамиды, одна из которых преимущественно состоит из атомов Ag, другая
из атомов Au (см. рис. 1 (e) и (g)). Другая конфигурация представляет
также две пирамиды, состоящие из атомов Ag и атома Au расположен-
ного между ними. При уменьшении концентрации атомов серебра веро-
ятность формирования атомных контактов повышается, так как золото
лучше формирует атомные контакты, чем серебро.

При формировании контактов из сплавов необходимо учитывать взаи-
модействие между атомами разных сортов. Поэтому для формирования
смешанных линейных контактов необходимо выбирать металлы, энергия
связи между атомами которых слабо зависит от сорта атомов.

В четвертой главе описан процесс формирования наноконтакта мето-
дом ПЭМ, который условно можно разделить на четыре этапа. На первом
этапе тонкий перешеек между двумя отверстиями в пленке золота сразу
после их выжигания представляет собой ГЦК кристалл, ограниченный
гранями (100), (110) и (111), который, в общем случае, может иметь все
возможные ребра между этими гранями. Однако, не все положения ато-
мов в таком кристалле эквивалентны. Наименьшей энергией связи обла-
дают атомы, располагающиеся на ребрах между гранями (110) и (110),
(100) и (110), и (100) и (100). Поэтому на первом этапе формирования на-
ноконтакта происходят переход атомов с этих ребер на грани кристалла.
В результате, к концу первого этапа формирования поверхность контак-
та представляет собой совокупность граней (100), (110) и (111), располо-
женных теперь таким образом, что указанные выше нестабильные ребра
отсутствуют.

На втором этапе формирования наноконтакта происходит сокращение
площади граней (110), поскольку они являются наименее энергетически
выгодными. Этот процесс схематически изображен на рис. 2. Атомы зо-
лота имеют высокую подвижность в направлении, параллельном ребру
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РИС. 2: Схематическое (a) и более детальное (b) изображение части зо-
лотого наноконтакта в процессе эволюции. На рисунках показана часть
сечения контакта, перпендикулярного направлению [110].

между гранями. Второй этап формирования наноконтакта заканчивает-
ся, когда у контакта не остается граней (110) (см. рис. 2). Длительность
второго этапа формирования наноконтактов составляет при комнатной
температуре время порядка 1 c. Поскольку ребра между гранями (111)
и (110), и (111) и (111) в ГЦК кристалле ориентированы в направлении
[110], то, если исходный перешеек между отверстиями ориентирован так-
же в направлении [110], то в результате самоорганизации формируется
нанопровод, т. е. наноконтакт, однородный по толщине. При любой дру-
гой ориентации исходного перешейка формируется контакт в виде двух
пирамид с перекрывающимися вершинами. Данный результат, получен-
ный в рамках нашей КММК модели согласуется с экспериментальными
данными о наноконтактах, полученными как методом ПЭМ, так и други-
ми методами [10—13].

На третьем этапе формирования наноконтактов происходит постепен-
ное их истончение, связанное с переходом атомов из ребер между гранями
(100) и (111) на эти грани. Если грани (100) и (111) не имеют дефектов,
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то в рамках нашей модели подобные события оказываются невозможны-
ми, т. к. конечное состояние атома неустойчиво, и атом сваливается об-
ратно в свое начальное положение. Поэтому истончение контакта может
происходить либо вблизи края контакта, либо в наиболее тонком месте
посередине контакта. Однако, поскольку количество атомов, которые мо-
гут совершать такие прыжки существенно меньше, чем на втором этапе,
длительность третьего этапа формирования наноконтакта оказывается на
порядок больше, чем второго, т. е. около одной минуты. Третий этап за-
канчивается при разрушении кристаллической структуры контакта.

Четвертым этапом формирования наноконтакта можно считать его эво-
люцию в некристаллической фазе вплоть до формирования одноатомного
наноконтакта. Время формирования одноатомного наноконтакта во вся-
ком случае меньше, чем время истончения контакта, имеющего кристал-
лическую структуру. Действительно, при разрушении кристаллической
структуры количество возможных диффузионных событий многократ-
но возрастает. А следовательно, появляются и низкобарьерные события,
приводящие к достаточно быстрому формированию одноатомного кон-
такта.

На рис. 3 приведены результаты компьютерного моделирования и изоб-
ражения экспериментально наблюдаемых наноконтактов [12], получен-
ных методом ПЭМ. Лучше всего результаты моделирования согласуют-
ся с экспериментом, если контакт ориентирован вдоль направления [110]
(рис. 3 b, g). В этом случае формируются нанопровода, сохраняющие кри-
сталлическую структуру. Если же контакты ориентированы в направле-
ниях [100] (рис. 3 a, f) или [111] (рис. 3 e, h), то формируется атомный
контакт между вершинами двух пирамидок. Стоит отметить, что кри-
сталлическая структура контактов, ориентированных в направлении [100]
(рис. 3 f), нарушается значительно сильнее, чем структура контактов,
ориентированных в направлении [111] (рис. 3 h). Этот результат также
хорошо согласуется с экспериментальными данными [12, 13].

Моделирование позволило разделить процесс формирования нанокон-
такта на четыре основных этапа и выделить основные диффузионные
события, отвечающие за самоорганизацию контакта. Тем самым на атом-
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РИС. 3: Формирование золотых наноконтактов, ориентированных вдоль
направлений [100] (a,f), [110] (b,g) и [111] (c–e,h). Изображения экспери-
ментально полученных наноконтактов (a–e) взяты из статьи [12].

ном уровне были объяснены причины формирования контактов различ-
ной формы при различной их ориентации. Полученная в результате моде-
лирования форма контактов хорошо согласуется с формой наблюдаемых
наноконтактов [12, 13]. Кроме того, время формирования наноконтакта
при комнатной температуре по порядку величины равно 1 минуте, что
также находится в хорошем согласии с экспериментом [12]. Из анализа
результатов моделирования формирования наноконтактов методами МД
и КММК следует существенное различие между процессами образования
контактов при растяжении и при выжигании дырок в тонких пленках. Ес-
ли при растяжении наноконтактов кристаллическая фаза периодически
меняется с некристаллической фазой, то при эволюции тонкого перешей-
ка некристаллическая фаза появляется только на завершающей стадии.
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Еще одно характерное отличие заключается в том, что при моделирова-
нии методом МД атомные контакты формируются из поверхностных ато-
мов, в то время как при моделировании методом КММК — из внутренних
атомов. Эти результаты показывают, что не всегда корректно сопостав-
лять экспериментальные данные, полученные по отдельности с помощью
механически управляемого разрыва и метода ПЭМ.

Среди большого количества методов образования атомных контактов,
наиболее простым является механически управляемый разрыв, в кото-
ром атомный контакт образуется вследствие разрыва тонкой проволоки.
Поэтому на примере наноконтактов без примесей и с примесью были рас-
смотрены их механические свойства.

Процесс растяжения наноконтактов состоит из эластичной (упругой)
фазы, в которой контакт имеет упорядоченную структуру и неэластич-
ной (неупругой) фазы, связанной с образованием неупорядоченной струк-
туры контакта. Ориентация поверхности не влияет на упругие свойства
атомного контакта, который формируется перед разрывом. Несмотря на
это, значения силы разрыва контакта и межатомного расстояния между
крайним атомом и поверхностью сильно различаются. Это связано с раз-
ным координационным числом крайнего атома и, как следствие, разной
энергией взаимодействия контакта с поверхностью. Например, сила раз-
рыва наноконтакта, расположенного между поверхностями Pd(111) равна
1,87 нН, что почти в три раза больше силы разрыва связи в кристалле
0,57 нН. Анализ структуры атомных контактов выявил две особенности:
расстояния между атомами в контакте отличны от расстояний между ато-
мами в идеальном кристалле; распределение длин связей атомных кон-
тактов неоднородно. При увеличении числа атомов в контакте распреде-
ление длин связей в контакте становится более однородным, а значения
близки к значениям бесконечной цепочки атомов.

Изменение структуры и размера атомных контактов приводит к изме-
нению их электронных свойств. В отличие от идеализированного случая,
плотность состояний атомов в контакте более размыта по энергии, по-
скольку контакт имеет конечную длину, и атомы взаимодействуют с элек-
тродами. Смещение максимумов плотности состояний обратно пропорци-
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онально квадрату длины атомных контактов. Для растянутого атомного
контакта взаимодействие между атомами в контакте слабое, и локальная
плотность состояний у крайних атомов в контакте близка к плотности со-
стояний адатома на поверхности. Изменения плотности состояний указы-
вают на взаимосвязь между электронными и механическими свойствами
наноконтактов. Следует отметить, что похожие эффекты характерны и
для других одномерных наноструктур. Изменение плотности состояний,
связанное с изменением длины контакта, влияет на проводимость через
атомные контакты.

В пятой главе обсуждаются электронные и магнитные свойства ато-
мов на ступенчатой поверхности металлов. Главным преимуществом ис-
пользования ступенчатых поверхностей в качестве подложек является тот
факт, что на них одномерные упорядоченные структуры формируются
вследствие самоорганизации при эпитаксиальном росте [14—17]. Иссле-
дование процессов формирования наноструктур на ступенчатых поверх-
ностях является первостепенной задачей на сегодняшний день. Однако
моделирование невозможно без детального исследования механизмов вза-
имодействия атомов на ступенчатых поверхностях.

Зависимость энергии взаимодействия атома никеля с медной ступенью
показана на рис. 4. Период осцилляций взаимодействия равен 1.5 нм как
для верхней, так и для нижней части ступени. Как видно из рис. 4, атом
никеля на расстоянии третьих соседей от ступени испытывает отталки-
вание. Максимальное значение энергии взаимодействия для нижней ча-
сти ступени равно 56 мэВ (рис. 4 a), а для верхней части ступени равно
113 мэВ (рис. 4 b). Второй минимум значения энергии взаимодействия
для верхней террасы −5 мэВ, что так же меньше чем минимум для ниж-
ней террасы −7 мэВ.

Различие в отталкивающих барьерах для атома никеля и других метал-
лов со ступенью может приводить к тому, что при низких температурах
атомы будут с большей вероятностью приближаться к ступени с нижней
террасы и как следствие формировать там структуры. Для проверки это-
го утверждения оценим относительные частоты двух событий для двух
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РИС. 4: Энергия взаимодействия атома никеля с ступенью поверхности
меди (111) a) на нижней террасе, b) на верхней террасе.

различных температур поверхности (100 K и 300 K) используя формулу

ν1
ν2

= exp
(
E2 − E1

kT

)
, (1)

где E1, E2 — отталкивающие барьеры на верхней, нижней террасе, k

— постоянная Больцмана, T — температура поверхности. Для отталки-
вающего барьера E2 − E1 = −55 мэВ. Относительные частоты равны
ν1

ν2
= 0, 002 при 100 K и ν1

ν2
= 0, 1 при 300 K. Оценка относительных ча-

стот показывает, что при 100 K приближение атома к ступени со стороны
верхней террасы практически является редким событием. Отличие взаи-
модействия атомов со ступенью на нижней и верхней террасе ступенчатой
поверхности Сu(111) является причиной того, что при температуре 100 K
формирование атомных струтур происходит с нижней части ступени, а
при 300 K на верхней части ступени.

В пятой главе также рассмотрены магнитные свойства атомов 3d ме-
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таллов на ступенчатой поверхности меди и серебра. Для этого были рас-
считаны магнитные моменты атомов 3d металлов на этих поверхностях.
На примере атома железа на поверхности меди (001) показано влияние
иглы сканирующего туннельного микроскопа на свойства атома.

(a)

(c)

(b)

(d)

РИС. 5: (a) и (b) Схематичное изображение иглы сканирующего туннель-
ного микроскопа и атома железа на поверхности меди (001). (с) Зарядовая
плотность атома для электронов с разной ориентацией спина. Сверху без
иглы, снизу игла находится на расстоянии 0,45 нм над атомом железа.
(d) Зависимость энергии магнитной анизотропии, спинового магнитного
момента и орбитального магнитного момента от расстояния между иглой
сканирующего туннельного микроскопа и атомом железа.

Поскольку считается, что на кончике иглы находится один атом, то
острие иглы моделируется в виде кластера имеющего вид пирамиды, как
это показано на рис. 5. Рассмотрим взаимодействие иглы сканирующего
туннельного микроскопа с одиночным атомом примеси на поверхности
меди. Когда расстояние между иглой и атомом уменьшается, атом сме-
щается относительного того положения, в котором он бы находился в от-
сутствие иглы сканирующего туннельного микроскопа. При расстояниях
от 0,45 нм до 0,55 нм между иглой и поверхностью атом иглы смещается
в направлении поверхности, а атом примеси приподнимается. Смещение
атомов примеси достигает 0,1 нм, что впоследствии может привести к
значительному увеличению туннельного тока, от которого зависят полу-
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чаемые изображения атомных объектов. При расстояниях от 0,35 нм до
0,45 нм между иглой и атомом примеси возникает отталкивание, и рас-
стояние между атомом примеси и поверхностью начинает уменьшаться.
Энергетический барьер для прыжка атома к игле при вертикальном при-
ближении иглы к поверхности уменьшается с 550 мэВ до 160 мэВ. Энер-
гетический барьер для прыжка атома от иглы наоборот увеличивается с
550 мэВ до 650 мэВ. При горизонтальном движении иглы к атому кобаль-
та энергетический барьер для прыжка от иглы увеличивается до 800 мэВ
и только при приближении к атому начинает уменьшаться. Энергетиче-
ский барьер для прыжка к игле наоборот уменьшается до 160 мэВ и далее
при приближении к атому начинает увеличиваться.

Игла сканирующего туннельного микроскопа влияет на электронные
и магнитные свойства одиночных атомов 3d металлов, находящихся на
поверхности металлов. При расстоянии между иглой и атомом 0.65 нм
взаимодействие между ними слабое, и локальная плотность состояний
атома похожа на локальную плотность состояний одиночного атома на
поверхности. Однако для расстояний 0,50 нм и 0,35 нм взаимодействие
между d состояниями атома и s-состояниями крайнего атома иглы и ато-
мами поверхности оказывает влияние на электронные и магнитные со-
стояния атома кобальта. Анализ распределения заряда показывает, что
sd-гибридизация уменьшает состояния со спином вверх атома кобальта
и увеличивает состояние со спином вниз. В результате чего состояния со
спином вверх смещаются к уровню Ферми (в сторону увеличения энер-
гии) и немного уменьшаются, в то время как состояния со спином вниз
смещаются к меньшим энергиям. Подобное изменение плотности состоя-
ний приводит к изменению проводимости на G0. На рис. 5 показано как
изменяется зарядовая плотность, спиновый, орбитальный магнитный мо-
мент атома и энергия магнитной анизотропии в зависимости от расстоя-
ния иглы до атома. Из рисунка 5(с) видно, что игла лишь незначительно
увеличивает поляризацию атома железа. Спиновый и орбитальный маг-
нитный момент атома железа увеличивается при приближении к нему
иглы (см. рис. 5). Красная и зеленая линия соответствуют значениям при
интегрировании спиновой плотности по небольшой сфере только вокруг
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атома железа, тогда как синяя и оранжевая линии соответствуют зна-
чениям при интегрировании спиновой плотности и по соседним атомам.
Энергия магнитной анизотропии сначала увеличивается, а далее умень-
шается. Положительный знак энергии магнитной анизотропии означает,
что ось легкого намагничивания для одиночного атома железа, находя-
щегося на поверхности меди (100), лежит в плоскости поверхности. Мак-
симальное значение энергии магнитной анизотропии достигается, когда
атом железа формирует контакт между иглой и поверхностью.

В начале шестой главы предложен сценарий роста атомных цепочек
кобальта на ступенчатой поверхности меди, а далее рассматриваются их
свойства. При низких температурах необходимо учитывать различие в
значении отталкивающего барьера ступени для атома кобальта находя-
щегося на верхней и нижней террасе, обусловленное перераспределением
заряда на краю ступени. На чистой поверхности величина отталкиваю-
щего барьера для атома кобальта на верхней террасе равна 136 мэВ, а
на нижней террасе — 69 мэВ. Если возле ступени уже имеется атомная
цепочка кобальта, то значения отталкивающих барьеров равны 227 мэВ
и 118 мэВ, соответственно.

Сценарий роста следующий. После напыления атомы случайно блуж-
дают по террасе, преодолевая энергетический барьер 30–40 мэВ. Если
скорость напыления мала, то до напыления следующего атома атом ко-
бальта успевает подойти к краю ступени. Отталкивающий барьер сту-
пени для атома кобальта на верхней террасе выше, чем на нижней. По
этой причине при температурах в диапазоне 150–170 К атомы кобаль-
та окажутся возле ступени с нижней стороны террасы. Лишь 2–3 атома
из тысячи подойдут к краю ступени с верхней террасы. В дальнейшем
они могут внедряться в край ступени посредством обменного механизма
на краю ступени [18] или перепрыгнуть на нижнюю террасу, преодолев
барьер Эрлиха-Швобеля, равный 250 мэВ. Диффузионный барьер для
того, чтобы атом кобальта отпрыгнул от медной ступени равен 800 мэВ,
следовательно, вероятность этого события очень мала. Поэтому атомы
кобальта далее будут двигаться вдоль ступени случайным образом с ба-
рьером, равным 300 мэВ. Первый этап заканчивается, когда большинство
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атомов кобальта подойдут к краю медной ступени.

На втором этапе продолжается формирование атомных цепочек на сту-
пенчатой поверхности за счёт коалесценции возле ступени атомов и ди-
меров. Дефекты ступени или димеры, сформировавшиеся при встрече
двух атомов кобальта, становятся центром роста атомной цепочки. Веро-
ятность формирования димера уменьшается с ростом ширины ступени и
температуры. Количество центров роста зависит от качества подготовки
образцов, температуры и значения диффузионного барьера одиночного
атома, скорости напыления, степени покрытия [19, 20]. Результаты моде-
лирования показывают, что длина атомных цепочек кобальта в основном
зависит от ширин террас поверхности, диффузионных барьеров и экспе-
риментальных параметров, таких как степень покрытия, поток осаждае-
мых атомов, температура.

Экспериментальное значение энергии связи определяется по данным,
полученным из распределения длин цепочек [21, 22]. Однако, экспери-
ментальные значения энергии связи существенно отличаются от рассчи-
танных теоретически. Одной из главных проблем при ее определении яв-
ляется тот факт, что распределения, получаемые в эксперименте, получе-
ны при низких температурах, в то время как сами одномерные островки
формируются при отжиге. Например, острова Ag растут при 400 К, хотя
их СТМ изображения были получены при 77 К [21, 22]. Поэтому необ-
ходимо принимать в расчет также и процесс охлаждения. Для просто-
ты предположим, что в реальном эксперименте температура изменяется,
подчиняясь следующему закону

T (t) = T0 exp
(
− t

τcool

)
, (2)

где T0 — начальная температура, а τcool — время релаксации. Тогда время
охлаждения ∆t, за которое температура образца изменится с T до T+∆T

выражается как
∆t = τcool

∆T

T (t)
. (3)

Если время охлаждения ∆t существенно короче, чем время жизни ко-
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РИС. 6: Время охлаждения ∆t, характеристическое время τa и время
жизни одномерного островка, состоящего из 8 атомов, τ8 как функция
температуры.

ротких цепочек, то распределение будет равновесным. В противном слу-
чае оно будет неравновесным, так как система не успеет достигнуть состо-
яния термодинамического равновесия. Для Ag/Pt(997) оценки показыва-
ют, что невозможно получить равновесное распределение длин цепочек
при температурах менее 165 К (см. рис. 6). Поэтому именно это значение
критической температуры необходимо использовать при расчетах энер-
гии связи.

Учитывая вышесказанное, энергию связи в случае одномерных струк-
тур необходимо определять следующим образом.

• Получить экспериментальное распределение длин одномерных струк-
тур.

• Определить критическую температуру. Критической называется та
температура, при которой размер одномерных структур остается
постоянным при неизменных параметрах эксперимента. Например,
в работе [23] была определена критическая температура для роста
двумерных островов.
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• Аппроксимировать экспериментальное распределение неравновесным
распределением

f(l, t) =


A′ K

M exp
(
− t

τw

)
, l = 1

A′ K
M

(
1− K

M

)
exp

(
− t

τa

)
, l = 2

A′ K
M

(
1− K

M

)l−1

exp
(
− t

τal(l−2)

)
, l ≥ 3

(4)

и определить параметр K. Здесь M — количество атомов примеси,
K —число цепочек, A′ —нормировочный коэффициент, τa —время
блуждания атома от одной цепочки к другой, τw — среднее время
случайного блуждания атома между цепочками

• Определить значение энергии связи с помощью формулы

ε = kBT ln (M −K)(N −M −K)

K2
, (5)

где kB — постоянная Больцмана, T — температура подложки, N
— N количество узлов.

Экспериментальное значение энергии связи, рассчитанное по алгорит-
му, описанному выше, равно 0,047 эВ для Ag/Pt(997), в то время как рас-
четы в рамках теории функционала плотности дают значение 0,060 эВ.
Различие в приведенных значениях может быть вызвано относительной
простотой закона (2), определяющего процесс охлаждения образца.

Структура коротких атомных цепочек кобальта, расположенных возле
ступени поверхности меди (111), будет отличаться от структуры длинных
атомных цепочек кобальта. Это связано с тем фактом, что атомы кобаль-
та на краях цепочек более свободные и, как следствие, взаимодействия с
атомами кобальта и атомов меди ступени могут значительно изменять-
ся. Атомная цепочка кобальта имеет сложную форму, похожую на букву
“М”. Крайние атомы вместе с центральным атомом смещаются вниз, все
остальные атомы смещаются вверх. Атомы поверхности меди под атом-
ной цепочкой также смещаются вниз. Вертикальные смещения атомов
кобальта в цепочке сильно зависят от ее длины. С увеличением длины
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цепочки, влияние крайних атомов становится меньше.

Для длинных атомных цепочек кобальта было экспериментально [24]
обнаружено, что при низких температурах (меньше чем 100 K) рассто-
яние между атомом кобальта и его двумя ближайшими соседями равно
0,20 нм и 0,31 нм. Другими словами, атомная цепочка “димеризуется”.
Установлено также, что чем больше разность потенциалов между иглой
сканирующего туннельного микроскопа и поверхностью, тем выше тем-
пература при которой наблюдается димеризация атомной цепочки. Диме-
ризация атомной цепочки кобальта наблюдалась при расстоянии между
иглой СТМ и цепочкой больше чем 0,5 нм [24]. Если расстояние между
иглой и атомной цепочкой достаточно мало, то вблизи иглы СТМ под
действием электрического поля будет возникать существенная деформа-
ция цепочки. При сканировании иглой вдоль атомной цепочки, постоянно
меняется область деформации, и невозможно определить с большой точ-
ностью расстояния между атомами, поскольку СТМ изображения размы-
ты. При увеличении расстояния между цепочкой и СТМ влияние мини-
острия становится несущественным, в этом случае область деформации
будет иметь размер не несколько атомов, а несколько нанометров [25]. Ра-
диус кривизны СТМ-иглы равен 2–30 нм, что соизмеримо со средней дли-
ной рассматриваемых цепочек. Поэтому СТМ-игла будет изменять свой-
ства целой цепочки при взаимодействии с ней. Если исключить влияние
мини-острия, то явление димеризации атомных цепочек кобальта зависит
только от разности потенциалов между иглой и цепочкой [25]. Расчеты
показывают, что энергия димеризации цепочки при взаимодействии с иг-
лой СТМ изменяется с 2 мэВ до 18 мэВ.

Межатомные расстояния в димеризованной цепочке равны 0,23 нм и
0,28 нм. Подобное поведение характерно и для других ступенчатых по-
верхностей меди (111). Однако энергия димеризации цепочки кобальта
на поверхности меди (775) без влияния СТМ-иглы значительно выше
(6 мэВ), чем на поверхности меди (111) (2 мэВ). Межатомные рассто-
яния в димерах для меди (775) и меди (111) равны 0,23 нм и 0,24 нм со-
ответственно. Во всех перечисленных случаях ступенчатая поверхность
состоит из небольших террас и атомные цепочки Со, расположенные воз-
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ле соседних ступеней, взаимодействуют друг с другом. Таким образом,
энергия димеризации цепочек зависит и от ширины террас поверхности.

При температуре близкой к нулю все атомы цепочки образуют диме-
ры. При увеличении температуры симметрия цепочки нарушается, и вы-
ше критической температуры вероятность обнаружить димеры стремится
к нулю. Подобное поведение характерно для фазового перехода второ-
го рода. При увеличении длины цепочки температура фазового перехода
уменьшается. Температура фазового перехода при взаимодействии с СТМ
увеличивается в четыре раза и существенно зависит от длины атомной це-
почки. Кроме того, энергия димеризации цепочек кобальта зависит и от
ширины террас поверхности.

В последнее время появляется интерес к созданию и исследованию маг-
нитных наноструктур в первом слое поверхности парамагнитной подлож-
ки, поскольку погруженные наноструктуры обладают большей стабиль-
ностью, чем наноструктуры на поверхности. Магнитные свойства атом-
ных структур, формирующихся на начальной стадии самоорганизации
наноструктур из атомов железа и кобальта в первом слое поверхности
меди (100) были подробно рассмотрены. Некомпактные наноструктуры
имеют большую ЭМА, чем компактные. Это связано с тем, что взаимодей-
ствие между атомами примеси (Co-Co или Fe-Fe) уменьшает ЭМА отдель-
ных атомов. В результате крайние атомы, имеющие меньшее число бли-
жайших соседей, дают больший вклад в среднюю ЭМА, чем средние ато-
мы [26, 27]. Если оси легкого намагничивания малых кластеров кобальта
лежат в плоскости поверхности (100), то оси легкого намагничивания всех
погруженных наноструктур (за исключением одиночного атома) из ато-
мов железа перпендикулярны поверхности. Спиновый магнитный момент
атомов железа примерно в полтора раза больше, чем у атомов кобальта,
причем спиновые моменты атомов связанных наноструктур оказывают-
ся несколько больше, чем у адатомов. Увеличение спинового магнитного
момента связанных наноструктур происходит вследствие уширения плот-
ности d-состояний из-за взаимодействия атомов примеси друг с другом.
В отличие от спинового магнитного момента, анизотропия орбитального
магнитного момента достаточно велика. Это связано с тем, что для пере-
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ходных металлов с d-подоболочкой заполненной больше, чем наполовину,
проекция орбитального момента на ось легкого намагничивания, как пра-
вило, оказывается максимальной [28]. Также как и ЭМА, орбитальный
магнитный момент атомов примеси уменьшается за счёт взаимодействия
атомов примеси друг с другом.

В диссертации представлены и результаты исследования магнитных
свойств атомных цепочек 3d металлов на поверхности меди и серебра
(111) и (775). Размещение магнитных проводов на поверхности является
причиной поляризации плотности состояний. Анализ спинполяризован-
ной плотности состояний показывает, что состояния со спином вверх не
изменяются при размещении на поверхности провода, в то время как со-
стояния со спином вниз смещаются по энергии. Поэтому локализованные
состояния исчезают в спектре проводимости, измеренном неспинполяри-
зованным СТМ.

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ВЫВОДЫ
1. Разработан метод численного моделирования эпитаксиального роста

атомных структур на поверхности металлов и полупроводников, их
структурной организации, электронных и магнитных свойств при
различных внешних условиях.

2. В результате исследования процессов формирования атомных кон-
тактов показано, что для группы металлов (Cu, Rh, Pd, Ag, Pt, Au)
и их сплавов межатомные расстояния и силы разрыва атомных кон-
тактов существенным образом зависят от ориентации ((100), (110)
или (111)) границ раздела контакт - поверхность. На основе отно-
шения энергий связи атомов в одномерной цепочке и в кристалле,
предложен надежный и простой способ оценки возможности форми-
рования линейных атомных контактов: чем больше этот параметр,
тем выше вероятность формирования контактов.

3. Предложен новый достаточно простой, но точный подход для опи-
сания процессов формирования наноконтактов методом просвечи-
вающей электронной микроскопии. Использование данного подхода
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позволило разделить процесс формирования наноконтакта на четы-
ре основных этапа и выделить основные диффузионные события,
отвечающие за эволюцию контакта и объяснены причины формиро-
вания контактов различной формы при разной их ориентации.

4. В наноструктурах из атомов железа и кобальта в первом слое по-
верхности Cu(100) энергия магнитной анизотропии у атомов кобаль-
та на два порядка больше, чем у атомов железа. Спиновые магнит-
ные моменты погруженных атомов железа примерно в полтора раза
больше, а орбитальные магнитные моменты в несколько раз мень-
ше, чем у атомов кобальта. Взаимодействие атомов примеси друг с
другом приводит к увеличению спиновых магнитных моментов ато-
мов, уменьшению энергии магнитной анизотропии и орбитальных
магнитных моментов.

5. Установлено отличие взаимодействия атомов 3d металлов со ступе-
нью на нижней и верхней террасах ступенчатой поверхности меди
(111), которое обусловлено поверхностными состояниями и перерас-
пределением заряда на краю ступени. Полученные результаты объ-
ясняют, почему в эксперименте при низких температурах форми-
рование наноструктур происходит на нижней части ступени, а при
комнатной температуре— на верхней ее части.

6. Изучено взаимодействие атомных структур на поверхности меди с
иглой сканирующего туннельного микроскопа. Обнаружено, что это
взаимодействие может приводить как к увеличению, так и к умень-
шению энергетических барьеров для диффузионных переходов, про-
исходящих непосредственно под СТМ-иглой. Показано, что элек-
тронные и магнитные свойства атомов 3d металлов на поверхности
меди существенно зависят от расстояния между иглой сканирующе-
го туннельного микроскопа и исследуемым объектом. Установлено,
что температура фазового перехода при взаимодействии с СТМ уве-
личивается в четыре раза.

7. Установлены основные диффузионные процессы, отвечающие за фор-
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мирование атомных цепочек кобальта на ступенчатой поверхности
меди: на первом этапе случайное блуждание атомов вдоль ступе-
ни, а затем формирование атомных цепочек на поверхности за счет
коалесценции атомов и димеров. Показано, что длина цепочек ко-
бальта в основном зависит от ширин террас поверхности, диффу-
зионных барьеров, степени покрытия, потока осаждаемых атомов и
температуры.
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