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ÎÁÙÀß ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÀ ÐÀÁÎÒÛ

Àêòóàëüíîñòü òåìû. Èññëåäîâàíèå ôîðìèðîâàíèÿ è ôèçè÷åñêèõ

ñâîéñòâ íàíîñòðóêòóð ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç àêòóàëüíûõ çàäà÷ ñîâðåìåííîé

ôèçèêè. Íåîáõîäèìîñòü ïîäîáíûõ èññëåäîâàíèé ñâÿçàíà ñî ñëåäó-

þùèìè äâóìÿ ïðè÷èíàìè. Âî-ïåðâûõ, èñïîëüçîâàíèå íàíîñòðóêòóð

â òåõíè÷åñêèõ öåëÿõ î÷åíü ïåðñïåêòèâíî ñ òî÷êè çðåíèÿ ñîçäàíèÿ

íîâûõ ñðåäñòâ õðàíåíèÿ, îáðàáîòêè è ïåðåäà÷è èíôîðìàöèè, ñîçäàíèÿ

íîâûõ íàíîñòðóêòóðèðîâàííûõ ìàòåðèàëîâ ñ çàäàííûìè ôèçè÷å-

ñêèìè ñâîéñòâàìè, íîâûõ êàòàëèçàòîðîâ, ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ

è ò.ä. Âî-âòîðûõ, èññëåäîâàíèå ñâîéñòâ îäíîìåðíûõ è äâóìåðíûõ

íàíîñòðóêòóð îòêðûâàåò ïóòü ê èññëåäîâàíèþ ôóíäàìåíòàëüíûõ

çàêîíîâ ñòàòèñòè÷åñêîé ôèçèêè è êâàíòîâîé ìåõàíèêè, êîòîðûå äëÿ

íèçêîðàçìåðíûõ ñèñòåì ìîãóò êàðäèíàëüíî îòëè÷àòüñÿ îò ïðèâû÷íûõ

íàì çàêîíîâ â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå. Èññëåäîâàíèå íàíîñòðóêòóð

íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ è, â ÷àñòíîñòè, ìåäè çàíèìàåò âèäíîå ìåñòî

â ôèçèêå íàíîñòðóêòóð. Åæåãîäíî ïî äàííîé òåìàòèêå ïóáëèêóþòñÿ

òûñÿ÷è íàó÷íûõ ðàáîò, â òîì ÷èñëå â òàêèõ ïðåñòèæíûõ æóðíàëàõ, êàê

Science è Nature. Ñëåäóåò îñîáî îòìåòèòü, ÷òî ïðîâåäåíèå ýêñïåðèìåíòîâ

â äàííîé îáëàñòè òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ äîðîãîñòîÿùåãî îáîðóäîâàíèÿ,

à òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû, êàê ïðàâèëî, íàñòîëüêî ñëîæíû, ÷òî çàäà÷è

ðåäêî óäàåòñÿ ðåøàòü â àíàëèòè÷åñêîì âèäå. Â ýòèõ óñëîâèÿõ âàæíóþ

ðîëü èãðàåò êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå, êîòîðîå, ñ îäíîé ñòîðîíû,

ïîçâîëÿåò ðàçîáðàòüñÿ â ôóíäàìåíòàëüíûõ îñíîâàõ ïðîèñõîäÿùèõ

ÿâëåíèé, à, ñ äðóãîé ñòîðîíû, ìîæåò ïîäñêàçàòü ýêñïåðèìåíòàòîðàì

íàèëó÷øèå óñëîâèÿ äëÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ.

Öåëü è çàäà÷è ðàáîòû. Îñíîâíàÿ öåëü ðàáîòû � èññëåäîâàíèå íà

àòîìíîì óðîâíå ïðîöåññîâ ôîðìèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð è ñïëàâîâ íà ïî-
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âåðõíîñòè ìåäè, âûÿâëåíèå îïòèìàëüíûõ óñëîâèé èõ ôîðìèðîâàíèÿ è

îïðåäåëåíèå ìåõàíè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ýòèõ ñòðóêòóð. Äëÿ äî-

ñòèæåíèÿ îñíîâíîé öåëè áûëè ïîñòàâëåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è:

1. Ðàçðàáîòàòü êîìïëåêñ ïðîãðàìì, ïîçâîëÿþùèé ìîäåëèðîâàòü ñà-

ìîîðãàíèçàöèþ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà è èññëåäî-

âàòü èõ ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà.

2. Ðàçðàáîòàòü àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé èññëåäîâàòü ìàã-

íèòíûå ñâîéñòâà îäèíàðíûõ è äâîéíûõ àòîìíûõ öåïî÷åê íà ïî-

âåðõíîñòè ìåòàëëîâ.

3. Ïðîâåñòè èññëåäîâàíèÿ

� ñàìîîðãàíèçàöèè ìàëûõ êëàñòåðîâ èç àòîìîâ Co è Fe íà ïî-

âåðõíîñòè Cu(001);

� ôîðìèðîâàíèÿ êîìïàêòíûõ êëàñòåðîâ è ïëîñêèõ äåíäðèòîâ èç

àòîìîâ Pt è Cu íà ïîâåðõíîñòè Cu(111);

� àòîìíûõ ïðîöåññîâ, ïðèâîäÿùèõ ê ôîðìèðîâàíèþ ïîâåðõ-

íîñòíîãî ñïëàâà Pt/Cu è ôàçîâûì ïåðåõîäàì â íåì;

� âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ ìåäè è àòîìàìè óãëåðî-

äà, ïðèâîäÿùåãî ê ïîÿâëåíèþ ìóàðîâîé ñòðóêòóðû ãðàôåíà

íà ïîâåðõíîñòè Cu(111);

� ýëåêòðîìèãðàöèè ìàëûõ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ íà èäåàëü-

íîé è äåôåêòíîé ïîâåðõíîñòè Cu(001);

� ìåõàíèçìîâ äèôôóçèè àòîìîâ Co â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè

Cu(001);

� àòîìíûõ ïðîöåññîâ, ïðèâîäÿùèõ ê ôîðìèðîâàíèþ ïîâåðõ-

íîñòíûõ âàêàíñèé ïðè âçàèìîäåéñòâèè ïîâåðõíîñòè ñ èãëîé
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ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà;

� ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ îäèíàðíûõ è äâîéíûõ ôåððîìàãíèòíûõ

è àíòèôåððîìàãíèòíûõ àòîìíûõ öåïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû íà

ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ.

Îáúåêòû è ïðåäìåò èññëåäîâàíèÿ. Îáúåêòîì èññëåäîâàíèÿ ÿâ-

ëÿþòñÿ íàíîñòðóêòóðû íà ïîâåðõíîñòè ìåäè. Âûáîð ìåäè â êà÷åñòâå

ïîäëîæêè îáóñëîâëåí äâóìÿ ïðè÷èíàìè. Âî-ïåðâûõ, ìåäü ÿâëÿåòñÿ åäèí-

ñòâåííûì ýëåìåíòîì ñðåäè d-ìåòàëëîâ ïåðâîãî ïåðåõîäíîãî ðÿäà, êîòî-

ðûé âñòðå÷àåòñÿ â ïðèðîäå â ñâîáîäíîì âèäå, ÷òî äåëàåò ïîäëîæêè èç

ìåäè îòíîñèòåëüíî íåäîðîãèìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîäëîæêàìè èç äðóãèõ

ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Âî-âòîðûõ, ìåäü îáëàäàåò ðÿäîì óíèêàëüíûõ ôè-

çè÷åñêèõ ñâîéñòâ, ñðåäè êîòîðûõ âûñîêèå çíà÷åíèÿ ýëåêòðîïðîâîäíîñòè

(âòîðîå ìåñòî ñðåäè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ ïîñëå ñåðåáðà), òåïëîïðîâîä-

íîñòè è ïëàñòè÷íîñòè. Âûñîêàÿ êîíöåíòðàöèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé

îòêðûâàåò âîçìîæíîñòü âûðàùèâàíèÿ íà ïîâåðõíîñòè ìåäè ïîãðóæåí-

íûõ íàíîñòðóêòóð, à ïîâåðõíîñòíûå ñïëàâû ìåäè àêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ

â õèìè÷åñêîé ïðîìûøëåííîñòè â êà÷åñòâå êàòàëèçàòîðîâ. Êðîìå òîãî,

áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ïîäëîæêè èç ìåäè ÿâëÿþòñÿ ïåðñïåêòèâíûìè ñ

òî÷êè çðåíèÿ âûðàùèâàíèÿ íà íèõ ãðàôåíà âûñîêîãî êà÷åñòâà.

Â ðàáîòå èññëåäîâàíû íàíîñòðóêòóðû èç àòîìîâ êîáàëüòà, æåëåçà è

ïëàòèíû. Âûáîð ýòèõ ýëåìåíòîâ íå ñëó÷àåí. Íàíîñòðóêòóðû èç æåëå-

çà è êîáàëüòà îáëàäàþò ÿðêî âûðàæåííûìè ìàãíèòíûìè ñâîéñòâàìè íà

è â ïîâåðõíîñòè ìåäè, îíè ïåðñïåêòèâíû ñ òî÷êè çðåíèÿ ðàçâèòèÿ íà-

íîýëåêòðîíèêè è äàëüíåéøåé ìèíèàòþðèçàöèè íîñèòåëåé èíôîðìàöèè.

Ïëàòèíà ÿâëÿåòñÿ î÷åíü àêòèâíûì êàòàëèçàòîðîì ìíîãèõ õèìè÷åñêèõ

ðåàêöèé, ÷òî äåëàåò ïîâåðõíîñòíûå ñïëàâû ïëàòèíà-ìåäü ïåðñïåêòèâ-

íûìè äëÿ õèìè÷åñêîé ïðîìûøëåííîñòè.
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Ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿþòñÿ ñàìîîðãàíèçàöèÿ è ôèçè÷åñêèå

ñâîéñòâà ðàçëè÷íûõ íàíîñòðóêòóð íà ïîäëîæêàõ ìåäè. Ñàìîîðãàíèçà-

öèÿ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå äåøåâûì

è, êàê ñëåäñòâèå, íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûì ìåòîäîì ïîëó÷åíèÿ íàíîñïëà-

âîâ è íàíîñòðóêòóðèðîâàííûõ ïîâåðõíîñòåé â ïðîìûøëåííûõ ìàñøòà-

áàõ. Îäíàêî âîçìîæíîñòü ñàìîîðãàíèçàöèè òåõ èëè èíûõ ñòðóêòóð ñóùå-

ñòâåííî çàâèñèò îò âíåøíèõ óñëîâèé, ïîýòîìó èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìîâ

è óñëîâèé ôîðìèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð è íàíîñïëàâîâ ÿâëÿåòñÿ âàæíåé-

øåé çàäà÷åé, êàê ñ ôóíäàìåíòàëüíîé, òàê è ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ.

Ñðåäè ìíîãî÷èñëåííûõ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íàíîñòðóêòóð îñîáîå ìå-

ñòî çàíèìàþò èõ ìàãíèòíûå ñâîéñòâà, ÷òî ñâÿçàíî ñ ïåðñïåêòèâàìè èõ

ïðèìåíåíèÿ â íàíîýëåêòðîíèêå, óñòðîéñòâàõ çàïèñè è õðàíåíèÿ èíôîð-

ìàöèè, äàò÷èêàõ ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ïîýòîìó èññëåäîâàíèþ ìàãíèòíûõ

ñâîéñòâ íàíîñòðóêòóð â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå óäåëåíî ïîâûøåííîå

âíèìàíèå.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå âïåðâûå ïîëó÷åíû

ñëåäóþùèå íàó÷íûå ðåçóëüòàòû:

1. Ðàçðàáîòàí êîìïëåêñ ïðîãðàìì, ïîçâîëÿþùèé ìîäåëèðîâàòü ñàìî-

îðãàíèçàöèþ íàíîñòðóêòóð è ïîâåðõíîñòíûõ ñïëàâîâ íà èäåàëüíûõ

è äåôåêòíûõ ïîâåðõíîñòÿõ ãöê ìåòàëëîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðà-

òóðàõ è âíåøíèõ ñèëîâûõ ïîëÿõ.

2. Ïðåäëîæåí íîâûé àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé èññëåäîâàòü

ìàãíèòíûå ñâîéñòâà îäèíàðíûõ è äâîéíûõ àòîìíûõ öåïî÷åê êî-

íå÷íîé äëèíû íà ïîâåðõíîñòÿõ ìåòàëëîâ, â òîì ÷èñëå âû÷èñëÿòü

âðåìåíà ñïîíòàííîãî è âûíóæäåííîãî ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ öåïî÷åê,

ñòðîèòü êðèâûå íàìàãíè÷èâàíèÿ, âû÷èñëÿòü êîýðöèòèâíóþ ñèëó.
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3. Îïðåäåëåíû îñíîâíûå àòîìíûå ïðîöåññû, îòâå÷àþùèå çà ñàìîîð-

ãàíèçàöèþ ìàëûõ êëàñòåðîâ èç àòîìîâ Co è Fe íà ïîâåðõíîñòè

Cu(001) è â å¼ ïåðâîì ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå. Âûÿâëåíî âëèÿíèå

òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè, ñêîðîñòè îñàæäåíèÿ àòîìîâ è èõ êîíöåí-

òðàöèè íà ýâîëþöèþ ïîâåðõíîñòè. Îïðåäåëåíû ìàãíèòíûå ñâîéñòâà

íàíîñòðóêòóðèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè ìåäè.

4. Óñòàíîâëåíû îñíîâíûå àòîìíûå ïðîöåññû, îòâå÷àþùèå çà ñàìîîð-

ãàíèçàöèþ êîìïàêòíûõ êëàñòåðîâ è ïëîñêèõ äåíäðèòîâ èç àòîìîâ

Pt è Cu íà ïîâåðõíîñòè Cu(111). Èññëåäîâàíî âëèÿíèå òåìïåðàòó-

ðû ïîäëîæêè, ñêîðîñòè îñàæäåíèÿ àòîìîâ è èõ êîíöåíòðàöèè íà

ýâîëþöèþ ñèñòåìû àòîìîâ. Îïðåäåëåíà ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòíîãî

ñïëàâà Pt-Cu, ôîðìèðóþùåãîñÿ âáëèçè êðàåâ êîìïàêòíûõ êëàñòå-

ðîâ, à òàêæå ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü ïëîñêèõ äåíäðèòîâ.

5. Èññëåäîâàíû ïðîöåññû ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà

Pt/Cu. Óñòàíîâëåíî âëèÿíèå òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè, ñêîðîñòè

îñàæäåíèÿ àòîìîâ è èõ êîíöåíòðàöèè íà ýâîëþöèþ ïîâåðõíîñò-

íîãî ñïëàâà. Îáúÿñíåíî ôîðìèðîâàíèå ïàëüöåîáðàçíûõ âûñòóïîâ

íà ïîâåðõíîñòè Cu(111). Â ïîâåðõíîñòíîì ñïëàâå Pt/Cu(001)

îáíàðóæåí è èññëåäîâàí ôàçîâûé ïåðåõîä ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê.

Îïðåäåëåí ìåõàíèçì ðàñòâîðåíèÿ êëàñòåðîâ Pt â ïåðâîì ñëîå

ïîâåðõíîñòè Cu(001).

6. Ïðåäëîæåíû îïòèìàëüíûå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-

Äæîíñà, îïèñûâàþùèå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ãðàôåíîì è

ïîâåðõíîñòüþ Cu(111). Îáíàðóæåíî, ÷òî ðàññòîÿíèå ìåæäó

ãðàôåíîì è ïîâåðõíîñòüþ ëèíåéíî âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì

òåìïåðàòóðû. Ïðåäëîæåí íîâûé âèä ïîòåíöèàëîâ äëÿ îïèñàíèÿ
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âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ãðàôåíîì è àòîìàìè ìåäè, ïîçâîëÿþ-

ùèé òî÷íî âîñïðîèçâîäèòü ìóàðîâóþ ñòðóêòóðó ãðàôåíà íà

ïîâåðõíîñòè Cu(111).

7. Èññëåäîâàíà ýëåêòðîìèãðàöèÿ ìàëûõ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ íà

èäåàëüíîé è äåôåêòíîé ïîâåðõíîñòè Cu(001). Îáíàðóæåíà è îáú-

ÿñíåíà îñöèëëÿöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ýëåêòðîìèãðàöèè âà-

êàíñèîííûõ êëàñòåðîâ îò èõ ðàçìåðà. Èçó÷åíî âëèÿíèå òî÷å÷íûõ

äåôåêòîâ, ðàñïîëîæåííûõ â ïåðâîì ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå ìåäè,

íà ñêîðîñòü ýëåêòðîìèãðàöèè âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ.

8. Îïðåäåëåíû îñíîâíûå àòîìíûå ïðîöåññû, îòâå÷àþùèå çà äèôôó-

çèþ àòîìîâ Co â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè Cu(001). Ïðåäëîæåíà

äèôôóçèîííàÿ ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ ïîãðóæåíèå àòîìîâ Co â ïðè-

ïîâåðõíîñòíûå ñëîè Cu(001) è äàþùàÿ êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

9. Èññëåäîâàíî ôîðìèðîâàíèå âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòè Cu(001) ïðè

å¼ âçàèìîäåéñòâèè ñ èãëîé ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà

(ÑÒÌ). Óñòàíîâëåíà çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõ-

íîñòíûõ âàêàíñèé îò ñêîðîñòè è íàïðàâëåíèÿ äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû,

à òàêæå îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõíîñòüþ ìåäè.

10. Îïðåäåëåíû ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ðàçëè÷íûõ îäèíàðíûõ è äâîéíûõ

ôåððîìàãíèòíûõ è àíòèôåððîìàãíèòíûõ àòîìíûõ öåïî÷åê êîíå÷-

íîé äëèíû íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ. Èçó÷åíî âëèÿíèå ðàçìåðíî-

ãî è êðàåâûõ ýôôåêòîâ íà ìàãíèòíûå ñâîéñòâà àòîìíûõ öåïî÷åê.

Èññëåäîâàíî ïåðåìàãíè÷èâàíèå àòîìíûõ öåïî÷åê âî âíåøíåì ìàã-

íèòíîì ïîëå è â ñèëîâîì ïîëå èãëû ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíîãî

ìèêðîñêîïà.
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Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû. Ïðåäñòàâëåí-

íûå â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ðåçóëüòàòû èìåþò êàê íàó÷íóþ, òàê

è ïðàêòè÷åñêóþ öåííîñòü. Ñ íàó÷íîé òî÷êè çðåíèÿ íàèáîëüøóþ

öåííîñòü ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ðåçóëüòàòû è ìåòîäû, êîòîðûå ìîãóò

áûòü ïðèìåíåíû â äàëüíåéøèõ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèÿõ. Ê òàêèì

ðåçóëüòàòàì ìîæíî îòíåñòè íàéäåííûå â ðàáîòå ïàðàìåòðû ïîòåí-

öèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ Pt-Cu, íîâûé âèä ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ

ãðàôåí-ìåäü, îáîáùåíèå ìîäåëè äèôôóçèîííî-ëèìèòèðîâàííîãî ðîñòà

íà ñëó÷àé äâóõêîìïîíåíòíûõ êëàñòåðîâ, íîâûé àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä

ðàñ÷åòà ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ôåððîìàãíèòíûõ è àíòèôåððîìàãíèòíûõ

àòîìíûõ öåïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû, íîâóþ ìîäåëü äèôôóçèè àòîìîâ

Co â ïðèïîâåðõíîñòíûõ ñëîÿõ ìåäè, îáíàðóæåíèå ôàçîâîãî ïåðåõîäà

ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê â ïîâåðõíîñòíîì ñïëàâå Pt/Cu è ïðåäñêàçàíèå

îñöèëëÿöèîííîé çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè ýëåêòðîìèãðàöèè ìàëûõ

âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ îò èõ ðàçìåðà.

Ïðàêòè÷åñêóþ öåííîñòü èìåþò, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ðåçóëüòàòû èññëå-

äîâàíèÿ ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîñòðóêòóð è ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ

ñïëàâîâ ïðè ðàçëè÷íûõ âíåøíèõ óñëîâèÿõ. Â ÷àñòíîñòè, â äèññåðòàöè-

îííîé ðàáîòå áûëè îïðåäåëåíû óñëîâèÿ ôîðìèðîâàíèÿ êëàñòåðîâ Fe è

Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(001), ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Fe è Co

â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(001), ïëîñêèõ äåíäðèòîâ èç àòîìîâ Pt

è Cu è ïàëüöåîáðàçíûõ âûñòóïîâ íà ïîâåðõíîñòè Cu(111), ïîâåðõíîñò-

íûõ ñïëàâîâ Pt/Cu(001) è Pt/Cu(111). Ýòè ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü ïî-

ëåçíû ýêñïåðèìåíòàòîðàì, çàíèìàþùèìñÿ âûðàùèâàíèåì êîìïàêòíûõ

íàíîñòðóêòóð è ïîâåðõíîñòíûõ ñïëàâîâ, â òîì ÷èñëå äëÿ èõ òåõíè÷åñêî-

ãî ïðèìåíåíèÿ. Òàê êëàñòåðû èç àòîìîâ Co è Fe ìîãóò áûòü èñïîëüçî-

âàíû äëÿ ñîçäàíèÿ çàïîìèíàþùèõ óñòðîéñòâ, à ïîâåðõíîñòíûå ñïëàâû
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ïëàòèíà-ìåäü ïðèìåíÿþòñÿ â õèìè÷åñêîé ïðîìûøëåííîñòè â êà÷åñòâå

êàòàëèçàòîðîâ.

Ðàáîòà âûïîëíÿëàñü ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíòû 15-

32-20560, 12-02-31115 è 10-02-01274) è ÐÍÔ (ïðîåêò 21-72-20034). Ïîëó-

÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò ïðåäñòàâëÿòü íàó÷íûé è ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ

äëÿ ðÿäà íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèõ îðãàíèçàöèé è èíñòèòóòîâ ÐÀÍ, òà-

êèõ êàê ÌÔÒÈ, ÈÔÒÒ ÐÀÍ, ÈÎÔÀÍ, ÌÈÐÝÀ, ÔÈÀÍ, ÌÈÝÒ, ÈÔÒ

ÐÀÍ è ò.ä.

Ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó.

1. Ðàçðàáîòàííûé ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâå ñàìîîáó÷àþùåãî-

ñÿ àëãîðèòìà Ìîíòå-Êàðëî âûñîêîýôôåêòèâåí äëÿ èññëåäîâàíèÿ

ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîñòðóêòóð è ïîâåðõíîñòíûõ ñïëàâîâ êàê äëÿ

èäåàëüíûõ, òàê è äëÿ äåôåêòíûõ ïîâåðõíîñòåé ìåòàëëîâ ïðè ðàç-

ëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è âíåøíèõ ñèëîâûõ ïîëÿõ.

2. Ïðåäëîæåííûé àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä èçó÷åíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ

àòîìíûõ öåïî÷åê ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü âðåìåíà ñïîíòàííîãî è

âûíóæäåííîãî ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ îäèíàðíûõ è äâîéíûõ öåïî÷åê,

ñòðîèòü êðèâûå íàìàãíè÷èâàíèÿ, âû÷èñëÿòü êîýðöèòèâíóþ ñèëó

êàê îäèíàðíûõ, òàê è äâîéíûõ öåïî÷åê.

3. Ñàìîîðãàíèçàöèÿ àòîìîâ Ñî íà ïîâåðõíîñòè Cu(001) ïðîèñõîäèò

ïóòåì ôîðìèðîâàíèÿ äâóõñëîéíûõ êëàñòåðîâ êîáàëüòà, êîòîðîå

ïðîèñõîäèò â äâå ñòàäèè. Íà ïåðâîé ñòàäèè îáðàçóþòñÿ êëàñòåðû

â ïåðâîì ñëîå, ñ îäíîâðåìåííûì óìåíüøåíèåì ÷èñëà àòîìîâ âî

âòîðîì ñëîå. Íà âòîðîé ñòàäèè ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå âòîðîãî

ñëîÿ äî ïîëíîãî ïîêðûòèÿ àòîìàìè ïåðâîãî ñëîÿ.

4. Íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ôîðìèðóþòñÿ
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äâà òèïà êëàñòåðîâ èç àòîìîâ Pt è Cu. Ýòî êîìïàêòíûå êëàñòåðû

Pt�Cu, ðàñïîëîæåííûå âáëèçè àòîìíûõ ñòóïåíåé, êîòîðûå îáðàçó-

þòñÿ â ðåçóëüòàòå îòðûâà ïàëüöåîáðàçíûõ âûñòóïîâ îò ñòóïåíè è

ïëîñêèå äåíäðèòû èç àòîìîâ Pt è Cu âäàëè îò àòîìíûõ ñòóïåíåé ñ

ôðàêòàëüíîé ðàçìåðíîñòüþ ëîãàðèôìè÷åñêè óáûâàþùåé ñ óâåëè-

÷åíèåì ñêîðîñòè îñàæäåíèÿ àòîìîâ è âîçðàñòàþùåé ñ óâåëè÷åíèåì

òåìïåðàòóðû.

5. Ïîâåðõíîñòíûé ñïëàâ Pt/Cu(111) ïðè îñàæäåíèè ïëàòèíû íà ïî-

âåðõíîñòü Cu(111) ïðè òåìïåðàòóðå âûøå 285 Ê ôîðìèðóåòñÿ ñ îá-

ðàçîâàíèåì ïàëüöåîáðàçíûõ âûñòóïîâ ðàçëè÷íîé äëèíû. Â ïîâåðõ-

íîñòíîì ñïëàâå Pt/Cu(001) ïðè òåìïåðàòóðàõ 300�400 Ê ïðîèñõî-

äèò ôàçîâûé ïåðåõîä ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê. Ïðè ýòîì âðåìÿ ðåëàê-

ñàöèè ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà ýêñïîíåíöèàëüíî çàâèñèò îò êîíöåí-

òðàöèè àòîìîâ Pt è ðàñòåò ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû.

6. Êîððåêòíîå ìîäåëèðîâàíèå ìóàðîâîé ñòðóêòóðû ãðàôåíà íà ïî-

âåðõíîñòè Cu(111) âîçìîæíî ñ èñïîëüçîâàíèåì íîâîãî ïîòåíöèàëà

íà îñíîâå ïîòåíöèàëà Ìîðçå. Ïîëó÷åííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì íîâî-

ãî ïîòåíöèàëà ìóàðîâàÿ ñòðóêòóðà êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ ÑÒÌ

èçîáðàæåíèÿìè, à òîëùèíà ìóàðîâîé ñòðóêòóðû è ýíåðãèÿ ñâÿçè

ãðàôåíà ñ ïîâåðõíîñòüþ ìåäè â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ñîâïàäàåò ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

7. Îñöèëëÿöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè äðåéôà ïðè ýëåêòðîìèãðà-

öèè ìàëûõ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ îò èõ ðàçìåðà îáóñëîâëåíà ðàç-

ëè÷èåì ìåõàíèçìîâ äèôôóçèè ¾áûñòðûõ¿ è ¾ìåäëåííûõ¿ êëàñòå-

ðîâ. Âëèÿíèå ïðèìåñè íà ýëåêòðîìèãðàöèþ âàêàíñèîííûõ êëàñòå-

ðîâ ñâîäèòñÿ ê óìåíüøåíèþ èõ ñêîðîñòè äðåéôà è ñóùåñòâåííî
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çàâèñèò îò òîãî, îáðàçóþòñÿ ëè êîìïàêòíûå êëàñòåðû èç àòîìîâ

ïðèìåñè.

8. Äèôôóçèÿ àòîìîâ Ñî â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè ïðè òåìïåðàòó-

ðå íèæå 800 Ê ïðîèñõîäèò ïðåèìóùåñòâåííî ïî âàêàíñèîííîìó ìå-

õàíèçìó. Ïðåäëîæåííàÿ äèôôóçèîííàÿ ìîäåëü êîëè÷åñòâåííî îïè-

ñûâàåò ïîãðóæåíèå àòîìîâ Co â ïðèïîâåðõíîñòíóþ îáëàñòü.

9. Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ Cu(001) è ÑÒÌ èãëîé ïðè-

âîäèò ê ëîêàëüíîìó óâåëè÷åíèþ ñêîðîñòè îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñò-

íûõ âàêàíñèé, êîòîðîå çàâèñèò êàê îò íàïðàâëåíèÿ, òàê è îò ñêî-

ðîñòè ïåðåìåùåíèÿ èãëû. Ìàêñèìàëüíîå óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè îá-

ðàçîâàíèÿ âàêàíñèé äîñòèãàåòñÿ ïðè ðàññòîÿíèè 3.0 �A ìåæäó ïî-

âåðõíîñòüþ è ÑÒÌ èãëîé.

10. Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà àòîìíûõ öåïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû íà ïîâåðõ-

íîñòè ìåòàëëîâ, â ïåðâóþ î÷åðåäü ñêîðîñòè èõ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ,

ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò èõ ðàçìåðà è êðàåâûõ ýôôåêòîâ.

Ñòåïåíü äîñòîâåðíîñòè è àïðîáàöèÿ ðåçóëüòàòîâ. Ïðåä-

ñòàâëåííûå â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ñ

èñïîëüçîâàíèåì ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è

òåîðåòè÷åñêîé ôèçèêè. Ôèçèêà ÿâëÿåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé íàóêîé, ïî-

ýòîìó ñòåïåíü äîñòîâåðíîñòè òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ îïðåäåëÿåòñÿ,

â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñðàâíåíèåì ýòèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè

äàííûìè. Á�îëüøàÿ ÷àñòü ðåçóëüòàòîâ, ïðåäñòàâëåííûõ â äèññåðòàöè-

îííîé ðàáîòå, íàõîäèòñÿ â êîëè÷åñòâåííîì èëè õîðîøåì êà÷åñòâåííîì

ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, îïóáëèêîâàííûìè â âå-

äóùèõ ìèðîâûõ íàó÷íûõ æóðíàëàõ. ×àñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ

íàõîäèòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ òåîðåòè÷åñêèìè è êîìïüþòåðíûìè
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èññëåäîâàíèÿìè äðóãèõ íàó÷íûõ ãðóïï, èõ äîñòîâåðíîñòü òàêæå íå

âûçûâàåò ñîìíåíèÿ. Íàêîíåö, â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ïðåäñêàçàí

ðÿä íîâûõ ýôôåêòîâ, íå íàáëþäàâøèõñÿ äî ñèõ ïîð ýêñïåðèìåíòàëüíî

è íå îáñóæäàâøèõñÿ â ñòàòüÿõ äðóãèõ àâòîðîâ. Ýòè ðåçóëüòàòû òàêæå

ìîæíî ñ÷èòàòü ñ áîëüøîé âåðîÿòíîñòüþ äîñòîâåðíûìè, ïîñêîëüêó

îíè ïîëó÷åíû â ðàìêàõ òåõ æå ìåòîäîâ è òåõ æå ïðèáëèæåíèé, ÷òî è

ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæäåííûå ðåçóëüòàòû.

Ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû íåîäíîêðàòíî äîêëàäûâàëèñü è

îáñóæäàëèñü íà ðîññèéñêèõ è ìåæäóíàðîäíûõ êîíôåðåíöèÿõ ïî ïðîáëå-

ìàì ôèçèêè êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèñ-

ñåðòàöèîííîé ðàáîòû áûëè ïðåäñòàâëåíû àâòîðîì ëè÷íî íà ñëåäóþùèõ

ìåæäóíàðîäíûõ êîíôåðåíöèÿõ:

� 2-é ìåæäóíàðîäíûé ôîðóì ¾Rusnanotech 2009¿ (Ìîñêâà, Ðîññèÿ,

2009);

� 27-ÿ åâðîïåéñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ôèçèêå ïîâåðõíîñòè ECOSS 27

(Ãðîíèíãåí, Íèäåðëàíäû, 2010);

� ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ DUBNA-NANO2010 (Äóáíà, Ðîññèÿ,

2010);

� 29-ÿ åâðîïåéñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ôèçèêå ïîâåðõíîñòè ECOSS 29

(Ýäèíáóðã, Âåëèêîáðèòàíèÿ, 2012);

� ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ DUBNA-NANO2012 (Äóáíà, Ðîññèÿ,

2012);

� 32-ÿ åâðîïåéñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ôèçèêå ïîâåðõíîñòè ECOSS 32

(Ãðåíîáëü, Ôðàíöèÿ, 2016);
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� ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî íàíîíàóêå è òåõíîëîãèè ICN+T

(Áðíî, ×åõèÿ, 2018);

� 3-ÿ ìåæäóíàðîäíàÿ áàëòèéñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ìàãíåòèçìó IBCM-

2019 (Ñâåòëîãîðñê, Ðîññèÿ, 2019).

Ïóáëèêàöèè. Ïî òåìå äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû îïóáëèêîâàíî 36

ñòàòåé â ðåöåíçèðóåìûõ ìåæäóíàðîäíûõ íàó÷íûõ æóðíàëàõ, èíäåêñè-

ðóåìûõ â áàçàõ äàííûõ Web of Science è/èëè Scopus. Èç íèõ 7 ñòàòåé

îïóáëèêîâàíû â æóðíàëàõ èç ñïèñêà Òîï-25 ïî èìïàêò-ôàêòîðó ïî âåð-

ñèè Thomson Reuters, òàêèõ êàê Physical Review B, Journal of Alloys and

Compounds, Physical Chemistry Chemical Physics è Óñïåõè ôèçè÷åñêèõ

íàóê. Ýòî ïîçâîëÿåò ñ÷èòàòü, ÷òî ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû

ñîîòâåòñòâóþò ñîâðåìåííîìó ìèðîâîìó óðîâíþ èññëåäîâàíèé â îáëàñòè

ôèçèêè êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâà, ÿâëÿþòñÿ îáîñíîâàííû-

ìè è äîñòîâåðíûìè.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà. Âñå ðåçóëüòàòû, ïðåäñòàâëåííûå â äèññåð-

òàöèîííîé ðàáîòå, ïîëó÷åíû ëè÷íî àâòîðîì èëè ïðè åãî íåïîñðåäñòâåí-

íîì ó÷àñòèè. Âêëàä àâòîðà â äèññåðòàöèîííóþ ðàáîòó ÿâëÿåòñÿ îïðåäå-

ëÿþùèì, ýòî êàñàåòñÿ êàê ïîñòàíîâêè ðåøàåìûõ çàäà÷, òàê è îñíîâíûõ

èäåé, òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé, ìåòîäîâ è âûâîäîâ äèññåðòàöèîííîé ðàáî-

òû.

Ïóáëèêàöèè [1-8,13,14,20,22,34,35] íàïèñàíû â ñîàâòîðñòâå ñ À.Ë.

Êëàâñþêîì. Â ýòèõ ðàáîòàõ À.Ë. Êëàâñþêîì áûëè âûïîëíåíû êâàí-

òîâîìåõàíè÷åñêèå âû÷èñëåíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ è ýíåðãèé ñâÿçè

àòîìîâ. Èññëåäîâàíèÿ ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîñòðóêòóð êèíåòè÷åñêèì

ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî è ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ íàíîñòðóêòóð ìåòîäîì

êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûëè âûïîëíåíû àâòîðîì.

Ïóáëèêàöèè [11,12,17] íàïèñàíû â ñîàâòîðñòâå ñ Ê.Ì. Öûñàðü. Â ýòèõ

14



ðàáîòàõ Ê.Ì. Öûñàðü áûëè âûïîëíåíû êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèå âû÷èñëå-

íèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ îòäåëüíûõ àòîìîâ. Èññëåäîâàíèÿ êîëëåêòèâíûõ

ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ àòîìíûõ öåïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû áûëè âûïîëíåíû

àâòîðîì.

×àñòü ïðåäñòàâëåííûõ ðåçóëüòàòîâ ðàíåå âîøëà â êàíäèäàòñêóþ äèñ-

ñåðòàöèîííóþ ðàáîòó Ñ.Â. Êîëåñíèêîâà ¾Èññëåäîâàíèå ñàìîîðãàíèçàöèè

íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåäè¿, çàùèùåííóþ ïîä ðóêîâîäñòâîì

À.Ì. Ñàëåöêîãî è À.Ë. Êëàâñþêà â 2010 ãîäó (äèññåðòàöèîííûé

ñîâåò Ä.501.002.01), à òàêæå â êàíäèäàòñêóþ äèññåðòàöèîííóþ ðàáîòó

Ñ.À. Äîêóêèíà ¾Èññëåäîâàíèå ñàìîîðãàíèçàöèè è ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ

ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà ïëàòèíà�ìåäü¿, çàùèùåííóþ ïîä ðóêîâîäñòâîì

À.Ì. Ñàëåöêîãî è Ñ.Â. Êîëåñíèêîâà â 2020 ãîäó (äèññåðòàöèîííûé ñîâåò

ÌÃÓ.01.01).

Ñòðóêòóðà è ñîäåðæàíèå ðàáîòû. Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà

ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, ïÿòè ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ è ñïèñêà ëèòåðàòóðû.

Ðàáîòà èçëîæåíà íà 395 ñòðàíèöàõ, âêëþ÷àåò â ñåáÿ 121 ðèñóíîê è 13

òàáëèö. Îáùåå ÷èñëî ññûëîê íà ëèòåðàòóðíûå èñòî÷íèêè ñîñòàâëÿåò

405. Êàæäàÿ ãëàâà íà÷èíàåòñÿ ñ íåáîëüøîé âñòóïèòåëüíîé ÷àñòè,

ñîäåðæàùåé êðàòêîå ñîäåðæàíèå è îñíîâíûå çàäà÷è ãëàâû. Â êîíöå

äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû,

ïîëó÷åííûå â íåé, è âûâîäû.

ÊÐÀÒÊÎÅ ÑÎÄÅÐÆÀÍÈÅ ÐÀÁÎÒÛ

Âî ââåäåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü òåìû äèññåðòàöèè, ïîñòàâëå-

íà öåëü è ñôîðìóëèðîâàíû çàäà÷è ðàáîòû, óêàçàíà åå íàó÷íàÿ íîâèçíà,

íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü, ñôîðìóëèðîâàíû ïîëîæåíèÿ, âûíî-

ñèìûå íà çàùèòó, îöåíåíà ñòåïåíü äîñòîâåðíîñòè ðåçóëüòàòîâ è ëè÷íûé

âêëàä àâòîðà, ïðèâåäåíà ñòðóêòóðà è êðàòêîå ñîäåðæàíèå ðàáîòû.
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Ïåðâàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà îáçîðó ëèòåðàòóðû ïî òåìå äèññåðòàöè-

îííîé ðàáîòû. Ïðîàíàëèçèðîâàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå

ðàáîòû, ïîñâÿùåííûå èññëåäîâàíèþ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ è ìåòîäîâ ïîëó-

÷åíèÿ ðàçëè÷íûõ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ, òàêèõ êàê êîì-

ïàêòíûå íàíîêëàñòåðû, ïëîñêèå äåíäðèòû, íàíîïðîâîäà è àòîìíûå öå-

ïî÷êè. Ðàññìîòðåíû òàêæå ïðîìåæóòî÷íûå ýêçîòè÷åñêèå îáúåêòû òàêèå,

êàê ïàëüöåîáðàçíûå âûñòóïû. Ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè

àòîìû ïðèìåñè ìîãóò ïîãðóæàòüñÿ â ïðèïîâåðõíîñòíûå ñëîè, îáðàçóÿ

ïðè ýòîì ëèáî ñâÿçàííûå íàíîñòðóêòóðû, ëèáî ïîâåðõíîñòíûå ñïëàâû.

Íàíîñòðóêòóðû ìîãóò îáëàäàòü ðàçëè÷íûìè ôèçè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè

â çàâèñèìîñòè îò èõ ôîðìû è êîìïîíåíòíîãî ñîñòàâà. Îñîáîå âíèìàíèå

óäåëåíî íàíîñòðóêòóðèðîâàííûì ïîâåðõíîñòÿì è ïîâåðõíîñòíûì ñïëà-

âàì, ïåðñïåêòèâíûì ñ òî÷êè çðåíèÿ èõ ïðàêòè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ â ðàç-

ëè÷íûõ îáëàñòÿõ ôèçèêè è ôèçè÷åñêîé õèìèè òàêèõ, êàê ñïèíòðîíèêà,

ñîçäàíèå íîâûõ ìàãíèòíûõ ìàòåðèàëîâ è êîìïàêòíûõ íîñèòåëåé èíôîð-

ìàöèè, êâàíòîâàÿ ïåðåäà÷à èíôîðìàöèè è êàòàëèç. Îòäåëüíî ðàññìîò-

ðåíà âîçìîæíîñòü âûðàùèâàíèÿ ãðàôåíà íà ïîâåðõíîñòÿõ ïåðåõîäíûõ

ìåòàëëîâ. Âûðàùåííûé òàêèì îáðàçîì ãðàôåí ìîæåò áûòü çàòåì ñíÿò

ñ ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà è ïåðåíåñåí íà ïîäëîæêè äðóãîãî òèïà, èëè èñ-

ïîëüçîâàí êàêèì-ëèáî äðóãèì îáðàçîì.

Äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ôîðìèðîâàíèÿ è ñâîéñòâ

íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ èñïîëüçóþòñÿ êàê êâàíòîâî-

ìåõàíè÷åñêèå, òàê è êëàññè÷åñêèå ìåòîäû. Ñðåäè êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ

ìåòîäîâ ñëåäóåò âûäåëèòü, â ïåðâóþ î÷åðåäü, òåîðèþ ôóíêöèîíàëà

ïëîòíîñòè, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü ñòðóêòóðíûå, ìåõàíè÷åñêèå,

ýëåêòðîííûå è ìàãíèòíûå ñâîéñòâà íåáîëüøèõ íàíîñèñòåì, ñîñòîÿùèõ

èç íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ àòîìîâ. Êëàññè÷åñêèå ìåòîäû òàêèå, êàê ìåòîä
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ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) è êèíåòè÷åñêèé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî

(ÊÌÌÊ) ïîçâîëÿþò ìîäåëèðîâàòü íàíîñèñòåìû á�îëüøèõ ðàçìåðîâ

íà âðåìåíàõ, ñðàâíèìûõ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè. Ñðåäè ðàçíîîáðàçèÿ

ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâ ÊÌÌÊ ñëåäóåò âûäåëèòü ñàìîîáó÷àþùèéñÿ

ÊÌÌÊ, êîòîðûé ñî÷åòàåò â ñåáå ïðåèìóùåñòâà ìåòîäîâ ÌÄ è ÊÌÌÊ.

Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ñàìîîáó÷àþùèìñÿ ÊÌÌÊ, êàê ïðàâèëî,

íàõîäÿòñÿ íå òîëüêî â õîðîøåì êà÷åñòâåííîì, íî è â êîëè÷åñòâåííîì

ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà îäèíî÷íûõ àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà

äîëæíû áåçóñëîâíî îïèñûâàòüñÿ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèìè ìåòîäàìè.

Îäíàêî ïðè èññëåäîâàíèè ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ àòîìíûõ öåïî÷åê ïðè

òåìïåðàòóðå âûøå 1 K ìîæíî çàìåíÿòü îïåðàòîðû ìàãíèòíûõ ìîìåí-

òîâ àòîìîâ êëàññè÷åñêèìè âåêòîðàìè. Ýòî ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü

êëàññè÷åñêèå ìåòîäû äëÿ îïèñàíèÿ ìàãíèòíîé äèíàìèêè àòîìíûõ

öåïî÷åê. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ öåïî÷åê, ñîñòîÿùèõ èç

íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ èëè ñîòåí àòîìîâ, ìîæåò áûòü ïîñòðîåíà ïðîñòàÿ

ÊÌÌÊ ìîäåëü, ïîçâîëÿþùàÿ âû÷èñëÿòü âðåìÿ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ

öåïî÷êè, ñòðîèòü êðèâûå íàìàãíè÷èâàíèÿ è âû÷èñëÿòü êðèòè÷åñêóþ

òåìïåðàòóðó.

Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ

áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî îñòàåòñÿ åùå ìíîãî âîïðîñîâ, òðåáóþùèõ äàëü-

íåéøèõ òùàòåëüíûõ èññëåäîâàíèé. Ê òàêèì âîïðîñàì îòíîñÿòñÿ ñàìîîð-

ãàíèçàöèÿ êëàñòåðîâ Co è Fe íà ïîâåðõíîñòè ìåäè, äèôôóçèÿ àòîìîâ Co â

ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè ìåäè, ôîðìèðîâàíèå è ñâîéñòâà ñïëàâà Pt/Cu

â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè ìåäè, ôîðìèðîâàíèå äåíäðèòîâ Pt/Cu íà ïî-

âåðõíîñòè ìåäè, îáðàçîâàíèå âàêàíñèé â ïîâåðõíîñòè ìåäè ïðè âçàèìî-

äåéñòâèè ñ ÑÒÌ èãëîé, ýëåêòðîìèãðàöèÿ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ â ïî-
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âåðõíîñòè ìåäè, îáðàçîâàíèå ìóàðîâîé ñòðóêòóðû ãðàôåíà íà ïîâåðõíî-

ñòè ìåäè, ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ôåððîìàãíèòíûõ è àíòèôåððîìàãíèòíûõ

àòîìíûõ öåïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû íà ïîâåðõíîñòè ìåäè è äðóãèõ ìåòàë-

ëîâ. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé íåîáõîäèìî, âî-ïåðâûõ,

ðàçðàáîòàòü ñîâðåìåííûé ÷èñëåííûé ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ ñàìîîðãàíè-

çàöèè àòîìíûõ ñèñòåì íà ïîâåðõíîñòè ãöê ìåòàëëîâ, âî-âòîðûõ, ðàçâèòü

íîâûé àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä âû÷èñëåíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ àòîìíûõ öå-

ïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû.

Âî âòîðîé ãëàâå ïðåäñòàâëåíî îïèñàíèå ìåòîäîâ òåîðåòè÷åñêîãî èñ-

ñëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ. Ðàññìîòðå-

íû îñíîâû òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (ÒÔÏ), êëàññè÷åñêîé ìîëåêó-

ëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) è êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå Êàðëî (ÊÌÌÊ).

Êðîìå òîãî, ïîëó÷åí ðÿä íîâûõ ðåçóëüòàòîâ. Âî-ïåðâûõ, â ðàìêàõ ïðè-

áëèæåíèÿ Ðîñàòî-Æèëëîïà-Ëåãðàíäà íàéäåíû ïàðàìåòðû ìåæàòîìíûõ

ïîòåíöèàëîâ Pt-Pt è Pt-Cu. Ïðè ïîèñêå ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëîâ ó÷è-

òûâàëèñü, êàê îáúåìíûå ñâîéñòâà ïëàòèíû, âçÿòûå èç ýêñïåðèìåíòàëü-

íûõ äàííûõ, òàê è ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ïîâåðõíîñòíîãî ñïëà-

âà Pt/Cu, âû÷èñëåííûå â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè. Íàé-

äåííûå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëîâ ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ èññëåäî-

âàíèÿ ñâîéñòâ ïîâåðõíîñòíûõ ñïëàâîâ Pt/Cu, à òàêæå áëèçêèõ ê íèì

ôèçè÷åñêèõ ñèñòåì, òàêèõ êàê Pt/Cu íàíîêëàñòåðû, íàíîïðîâîäà è íà-

íîêîíòàêòû. Âî-âòîðûõ, íà îñíîâå ÊÌÌÊ ðàçðàáîòàíû ðåøåòî÷íûå ñà-

ìîîáó÷àþùèåñÿ àëãîðèòìû, ïîçâîëÿþùèå ìîäåëèðîâàòü äèôôóçèþ àòî-

ìîâ íà ïîâåðõíîñòÿõ (001) è (111) ãöê êðèñòàëëîâ. Äàííûå àëãîðèòìû

ïîçâîëÿþò ðåøàòü øèðîêèé êðóã ôèçè÷åñêèõ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ ïîâåðõ-

íîñòíîé äèôôóçèåé àòîìîâ è âàêàíñèé. Òàêæå ðàçðàáîòàí íîâûé ýô-

ôåêòèâíûé ìåòîä ïîèñêà ãðàíèö ïîòåíöèàëüíûõ ÿì, íåîáõîäèìûé äëÿ
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óñêîðåíèÿ ñàìîîáó÷àþùåãîñÿ àëãîðèòìà íà ïîâåðõíîñòè (111) ãöê êðè-

ñòàëëîâ. Â-òðåòüèõ, íà ÿçûêå Fortran 90 íàïèñàí êîìïëåêñ ïðîãðàìì,

ðåàëèçóþùèé ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîé ñòàòèêè, ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè,

ìåòîä óïðóãîé ëåíòû, ðàçëè÷íûå âàðèàíòû ðåøåòî÷íîãî ÊÌÌÊ, à òàê-

æå ìåòîäû ïîèñêà ïàðàìåòðîâ ìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ. Ðàçðàáîòàííûé

êîìïëåêñ ïðîãðàìì ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ðåøåíèÿ íà àòîìíîì

óðîâíå øèðîêîãî êðóãà ôèçè÷åñêèõ çàäà÷, ñâÿçàííûõ, â ïåðâóþ î÷åðåäü,

ñ ìåõàíè÷åñêèìè è êèíåòè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ, èõ

ñïëàâîâ è íàíîñòðóêòóð íà èõ ïîâåðõíîñòè, à òàêæå ñ ìåõàíè÷åñêèìè

ñâîéñòâàìè ãðàôåíà íà ïîâåðõíîñòÿõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ.

Â òðåòüåé ãëàâå ðàññìàòðèâàåòñÿ ôîðìèðîâàíèå è ôèçè÷åñêèå ñâîé-

ñòâà ðàçëè÷íûõ íàíîñòðóêòóð (íàíîêëàñòåðîâ êîáàëüòà è æåëåçà, îäíî-

ñëîéíîãî ãðàôåí, äåíäðèòîâ èç àòîìîâ ìåäè è ïëàòèíû) íà ïîâåðõíîñòè

ìîíîêðèñòàëëîâ Cu(001) è Cu(111).

Ïðè îñàæäåíèè íåáîëüøîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ Co (D < 1 ÌÑ) íà

ïîâåðõíîñòü Cu(001) â ðåçóëüòàòå ñàìîîðãàíèçàöèè ôîðìèðóþòñÿ äâóõ-

ñëîéíûå êëàñòåðû êîáàëüòà. Ïîêàçàíî, ÷òî ðîñò êëàñòåðîâ ïðîèñõîäèò

â äâå ñòàäèè. Íà ïåðâîé ñòàäèè ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå êîìïàêòíûõ

êëàñòåðîâ â ïåðâîì ñëîå, à ÷èñëî àòîìîâ âî âòîðîì ñëîå óáûâàåò. Íà

âòîðîé ñòàäèè ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå âòîðîãî ñëîÿ êëàñòåðà äî òåõ

ïîð, ïîêà âòîðîé ñëîé ïîëíîñòüþ íå ïîêðîåò ïåðâûé. Ïðè ýòîì ïåðåõîä

îò ïåðâîé ñòàäèè ðîñòà êî âòîðîé ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû:

ïðè T = 300 K îí ïðîèñõîäèò çà âðåìÿ ïîðÿäêà 10 c ïîñëå îêîí÷àíèÿ

îñàæäåíèÿ àòîìîâ Co, à ïðè T = 200 K çà õàðàêòåðíîå äëÿ ýêñïåðèìåíòà

âðåìÿ íå ïðîèñõîäèò âîîáùå.

Äåôîðìàöèÿ êëàñòåðîâ êîáàëüòà è ïîâåðõíîñòè Cu(001) âáëèçè êëà-

ñòåðîâ ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ àíèçîòðîïèè äèôôóçèîííûõ áàðüåðîâ äëÿ
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ïðûæêîâ àòîìîâ Co. Îáíàðóæåíî, ÷òî íàèáîëüøàÿ àíèçîòðîïèÿ äèôôó-

çèîííûõ áàðüåðîâ íàáëþäàåòñÿ âáëèçè ãðàíèö è óãëîâ êëàñòåðîâ. Ïðè

óâåëè÷åíèè ðàçìåðîâ êëàñòåðîâ ýòà àíèçîòðîïèÿ âîçðàñòàåò, ÷òî ïðè íèç-

êèõ òåìïåðàòóðàõ ìîæåò ïðèâåñòè ê ïîÿâëåíèþ ïóñòûõ çîí êàê íà ñàìèõ

êëàñòåðàõ, òàê è âáëèçè íèõ. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîëè÷åñòâåííîãî ñîãëàñèÿ ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïðè èññëåäîâàíèè ýâîëþöèè ñèñòåìû ìà-

ëûõ (ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ àòîìîâ) êëàñòåðîâ çàâèñèìîñòü çíà÷å-

íèé äèôôóçèîííûõ áàðüåðîâ îò ðàçìåðà êëàñòåðà íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü

íå òîëüêî ïðè íèçêîé, íî è ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå.

Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïîãðóæåíèå àòîìîâ Co èëè Fe â ïåðâûé ñëîé

ïîäëîæêè Cu(001) ïðè îñàæäåíèè ìîæåò ñóùåñòâåííî óâåëè÷èòü ïëîò-

íîñòü ðàçìåùåíèÿ êëàñòåðîâ. Äëÿ òîãî ÷òîáû àêòèâèðîâàòü ïðîöåññ ïî-

ãðóæåíèÿ àòîìîâ Co èëè Fe, òåìïåðàòóðà ïîäëîæêè äîëæíà ïðåâûøàòü

270 Ê äëÿ ýïèòàêñèàëüíîé ñèñòåìû Co/Cu(001) è 220 Ê äëÿ ñèñòåìû

Fe/Cu(001). Ïðè ýòîì ñêîðîñòü îñàæäåíèÿ àòîìîâ Co èëè Fe äîëæíà

áûòü íå ñëèøêîì áîëüøîé: ìåíüøå ∼ 1 ÌÑ/ñ äëÿ ñèñòåìû Co/Cu(001) è

ìåíüøå ∼ 100 ÌÑ/ñ äëÿ ñèñòåìû Fe/Cu(001). Ïðè óêàçàííûõ óñëîâèÿõ

ïîãðóæåíèå àòîìîâ Co èëè Fe ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ñðåäíåãî ðàçìåðà

êëàñòåðîâ è óâåëè÷åíèþ îòíîñèòåëüíîãî ÷èñëà ìàëåíüêèõ êîìïàêòíûõ

êëàñòåðîâ, òàêèõ êàê 2× 2, 3× 2 è 3× 3.

Â ñâÿçè ñ íåäîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ ñîâðåìåííûõ äàííûõ ÒÔÏ

ðàñ÷åòîâ ïðåäëîæåíî èñïîëüçîâàòü äëÿ ïîèñêà ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëîâ

ãðàôåí-ìåäü ñâîéñòâà ìóàðîâîé ñòðóêòóðû ãðàôåíà íà ïîâåðõíîñòè

ìåäè. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîòðåí ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà.

Íàéäåíà îáëàñòü ïàðàìåòðîâ ε è σ ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà,

ñîîòâåòñòâóþùàÿ ñîâðåìåííûì äàííûì ÒÔÏ ðàñ÷åòîâ ýíåðãèè ñâÿçè

Eñâ è ðàññòîÿíèÿ d ìåæäó ãðàôåíîì è ïîâåðõíîñòüþ Cu(111). Ïîêàçàíî,
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÷òî ýòà îáëàñòü ìîæåò áûòü ðàçäåëåíà íà ïîäîáëàñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå

ðàçíîìó êîëè÷åñòâó óñòîé÷èâûõ ìóàðîâûõ ñòðóêòóð ãðàôåíà, îòëè÷à-

þùèõñÿ äðóã îò äðóãà óãëîì ïîâîðîòà Θ îòíîñèòåëüíî ïîâåðõíîñòè

Cu(111). Îáíàðóæåíî, ÷òî îäíà èç ýòèõ ïîäîáëàñòåé ñîîòâåòñòâóåò

óãëàì Θ áëèçêèì â ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûì Θ = 0◦, 7◦, 10.4◦.

Ïîêàçàíî, ÷òî ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ñâÿçè Eñâ ãðàôåíà ñ ïîâåðõíîñòüþ

Cu(111) ñëàáî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð íèæå

800 K: èçìåíåíèå Eñâ(T ) ëåæèò â ïðåäåëàõ ∼ 1 ìýÂ íà àòîì óãëåðîäà,

÷òî ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî îäèí ïðîöåíò îò ýíåðãèè ñâÿçè ãðàôåíà ñ ïî-

âåðõíîñòüþ. Ïðè ýòîì îáíàðóæåíî, ÷òî â òîì æå èíòåðâàëå òåìïåðàòóð

ðàññòîÿíèå d ìåæäó ãðàôåíîì è ïîâåðõíîñòüþ ìåäè ëèíåéíî óâåëè÷è-

âàåòñÿ ñ òåìïåðàòóðîé. Ïðåäëîæåíà àíàëèòè÷åñêàÿ ìîäåëü, ïîçâîëÿþ-

ùàÿ ñâÿçàòü êîýôôèöèåíò ëèíåéíîãî òåïëîâîãî óâåëè÷åíèÿ ðàññòîÿíèÿ

ìåæäó ãðàôåíîì è ïîâåðõíîñòüþ ìåäè ñ ïàðàìåòðàìè ε è σ ïîòåíöèàëà

Ëåííàðäà-Äæîíñà, èñïîëüçîâàííîãî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ

ãðàôåí-ìåäü.

Äëÿ áîëåå êîððåêòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìóàðîâîé ñòðóêòóðû ãðàôå-

íà íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) ïðåäëîæåí ìîäèôèöèðîâàííûé ïîòåíöèàë

Ìîðçå. Ïîêàçàíî, ÷òî ïîëó÷åííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîãî ïîòåíöèàëà

ìóàðîâàÿ ñòðóêòóðà (ðèñ. 1) êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ ñ èçîáðàæåíèÿìè,

ïîëó÷åííûìè ýêñïåðèìåíòàëüíî ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíîãî

ìèêðîñêîïà, à òîëùèíà ìóàðîâîé ñòðóêòóðû è ýíåðãèÿ ñâÿçè ãðàôåíà

ñ ïîâåðõíîñòüþ ìåäè â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ñîâïàäàþò ñ ýêñïåðèìåí-

òàëüíûìè äàííûìè. Êðîìå òîãî, ìîäèôèöèðîâàííûé ïîòåíöèàë Ìîðçå

äàåò àäåêâàòíûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè è äèôôóçèîííîãî áàðüåðà äëÿ

àòîìà ìåäè íà ïîâåðõíîñòè ãðàôåíà. Ïðè ýòîì îáíàðóæåíî, ÷òî â ñëó-

÷àå äèôôóçèè îäèíî÷íîãî àòîìà Cu âêëàä îò ðàçíîñòè êîëåáàòåëüíûõ
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Ðèñ. 1: Ìóàðîâûå ñòðóêòóðû ãðàôåíà íà ïîâåðõíîñòè Cu(111), ïîëó÷åííûå ñ èñïîëü-

çîâàíèåì ìîäèôèöèðîâàííîãî ïîòåíöèàëà Ìîðçå: (à,â) Θ = 0◦, (á,ä) Θ = 10.4◦. Öâå-

òà íà ðèñóíêàõ (à,á) îáîçíà÷àþò ðàññòîÿíèÿ â �A ìåæäó ãðàôåíîì è ïîâåðõíîñòüþ

Cu(111) â ñîîòâåòñòâèè ñ öâåòîâîé øêàëîé ñëåâà îò ðèñóíêîâ. Íà ðèñóíêàõ (â,ä)

ïîêàçàíû ïðîôèëè ãðàôåíà âäîëü ëèíèé, ïîêàçàííûõ íà ðèñóíêàõ (à,á).

ñâîáîäíûõ ýíåðãèé ∆fêîë îêàçûâàåòñÿ îäíîãî ïîðÿäêà ñ äèôôóçèîííûì

áàðüåðîì ED, ïîýòîìó åé íåëüçÿ ïðåíåáðåãàòü ïðè ìîäåëèðîâàíèè äèô-

ôóçèè àòîìîâ ìåäè ïî ïîâåðõíîñòè ãðàôåíà.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî ôðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü Dô ñìåøàííûõ Pt�Cu

êëàñòåðîâ íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) ëîãàðèôìè÷åñêè óáûâàåò ñ óâåëè÷å-

íèåì ñêîðîñòè îñàæäåíèÿ àòîìîâ è ìîíîòîííî âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì

òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè. À ïðè èçìåíåíèè îòíîñèòåëüíîé êîíöåíòðàöèè

ïëàòèíû nPt/nCu îáíàðóæåíû ñëåäóþùèå äâà ÿâëåíèÿ. Âî-ïåðâûõ, ïðî-

èñõîäèò èçìåíåíèå ñèììåòðèè êëàñòåðîâ îò ñèììåòðèè ðàâíîñòîðîííåãî

øåñòèóãîëüíèêà ê ñèììåòðèè ðàâíîñòîðîííåãî òðåóãîëüíèêà. Ýòî èçìå-
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íåíèå ñèììåòðèè îáúÿñíåíî ñ ïîìîùüþ àíàëèçà äèôôóçèîííûõ áàðüåðîâ

äëÿ ïðûæêîâ àòîìîâ Pt è Cu âáëèçè óãëîâ êëàñòåðîâ. Âî-âòîðûõ, îáíà-

ðóæåíà íåìîíîòîííàÿ çàâèñèìîñòü ôðàêòàëüíîé ðàçìåðíîñòè Dô êëà-

ñòåðîâ îò îòíîñèòåëüíîé êîíöåíòðàöèè ïëàòèíû nPt/nCu. Ïîêàçàíî, ÷òî

ýòà çàâèñèìîñòü ìîæåò áûòü îáúÿñíåíà â ðàìêàõ îáîáùåííîé ìîäåëè

äèôôóçèîííî-ëèìèòèðîâàííîãî ðîñòà, åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ýôôåê-

òèâíûé äèôôóçèîííûé áàðüåð ∆Eêð äëÿ ïðûæêîâ àòîìîâ âäîëü êðàÿ

êëàñòåðà ÿâëÿåòñÿ êóáè÷åñêèì ïîëèíîìîì îò âåëè÷èíû nPt/nCu.

×åòâåðòàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ôîðìèðîâàíèÿ è ôèçè-

÷åñêèõ ñâîéñòâ ðàçëè÷íûõ íàíîñòðóêòóð (ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç

àòîìîâ Co è Fe, ïîâåðõíîñòíûõ ñïëàâîâ Pt/Cu(001) è Pt/Cu(111), âàêàí-

ñèîííûõ êëàñòåðîâ) â ïðèïîâåðõíîñòíûõ ñëîÿõ ìîíîêðèñòàëëîâ Cu(001)

è Cu(111).

Ïîêàçàíî, ÷òî ôîðìèðîâàíèå ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co

è Fe, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(001), áåç ïîêðûòèÿ èõ

àòîìàìè Cu âîçìîæíî ïðè òåìïåðàòóðàõ 300�400 K. Îñíîâíûì ìåõàíèç-

ìîì äèôôóçèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co è Fe ÿâëÿåòñÿ âàêàíñèîííûé ìå-

õàíèçì. Ïðè ýòîì äèôôóçèÿ äèìåðîâ òàêæå èãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü,

îñîáåííî ïðè òåìïåðàòóðàõ áëèçêèõ ê 400 K, è äîëæíà ó÷èòûâàòüñÿ â

òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëÿõ äëÿ ðåàëèñòè÷íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ôîðìèðîâà-

íèÿ ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð. Îáíàðóæåíî, ÷òî â ïðîöåññå ñàìîîðãàíè-

çàöèè ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð ñèñòåìà ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co èëè Fe

ïðîõîäèò ÷åðåç òðè ñòàäèè ýâîëþöèè: ñòàäèÿ äèôôóçèè àäàòîìîâ, ñòàäèÿ

ôîðìèðîâàíèÿ àòîìíûõ öåïî÷åê è ñòàäèÿ ôîðìèðîâàíèÿ êîìïàêòíûõ

êëàñòåðîâ. Ïðè÷åì â ñëó÷àå ñèñòåìû Fe/Cu(001) äëèòåëüíîñòü âòîðîé

ñòàäèè ýâîëþöèè ñóùåñòâåííî ìåíüøå, ÷åì äëÿ ñèñòåìû Co/Cu(001).

Íàéäåíû îñíîâíûå ìàãíèòíûå õàðàêòåðèñòèêè ñâÿçàííûõ íàíîñòðóê-
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òóð ôîðìèðóþùèõñÿ èç àòîìîâ Co è Fe, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé

ïîâåðõíîñòè Cu(001): ñïèíîâûå è îðáèòàëüíûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòî-

ìîâ, ýíåðãèè ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè (ÝÌÀ) íàíîñòðóêòóð. Îáíàðóæå-

íî, ÷òî âñëåäñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àäàòîìàìè êîìïàêòíûå íàíî-

ñòðóêòóðû èìåþò ìåíüøóþ ÝÌÀ, ÷åì íåêîìïàêòíûå; ñðåäíÿÿ ÝÌÀ äëÿ

íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Fe îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííî ìåíüøå, ÷åì ÝÌÀ

äëÿ àíàëîãè÷íûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co; îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷è-

âàíèÿ âñåõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co ëåæàò â ïëîñêîñòè ïîâåðõíîñòè

Cu(001), à îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ âñåõ íàíîñòðóêòóð (çà èñêëþ÷å-

íèåì àäàòîìà) èç àòîìîâ Fe ïåðïåíäèêóëÿðíû ïîâåðõíîñòè. Ñïèíîâûé

ìàãíèòíûé ìîìåíò àòîìîâ Co ïðèìåðíî â ïîëòîðà ðàçà ìåíüøå, ÷åì ó

àòîìîâ Fe, ïðè ýòîì ñïèíîâûå ìîìåíòû àòîìîâ â ñâÿçàííûõ íàíîñòðóê-

òóðàõ îêàçûâàþòñÿ íåñêîëüêî áîëüøå, ÷åì ó àäàòîìîâ, à èõ àíèçîòðîïèÿ

ïðåíåáðåæèìî ìàëà. Îðáèòàëüíûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ Fe è Co

óìåíüøàþòñÿ çà ñ÷¼ò âçàèìîäåéñòâèÿ àäàòîìîâ äðóã ñ äðóãîì, à èõ àíè-

çîòðîïèÿ äîñòàòî÷íî âåëèêà.

Ñîïîñòàâëÿÿ ðåçóëüòàòû î ñàìîîðãàíèçàöèè è ìàãíèòíûõ ñâîéñòâàõ

íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Fe è Co â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(001), áû-

ëà îïðåäåëåíà âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ ñðåäíåãî ïî âñåì íàíîñòðóêòóðàì

çíà÷åíèÿ ÝÌÀ ïîâåðõíîñòè ìåäè. Îáíàðóæåíî, ÷òî ñðåäíåå çíà÷åíèå

ÝÌÀ ìîíîñëîÿ Co/Cu(001) ìîíîòîííî óáûâàåò ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå

îò 2.01 ìýÂ äî 0.36 ìýÂ â ðàñ÷åòå íà îäèí àòîì Co. Â òî æå âðåìÿ,

ñðåäíåå çíà÷åíèå ÝÌÀ ìîíîñëîÿ Fe/Cu(001) âåäåò ñåáÿ áîëåå ñëîæíûì

îáðàçîì. Âî-ïåðâûõ, âñëåäñòâèå äèìåðèçàöèè àäàòîìîâ ïðîèñõîäèò ïî-

âîðîò îñè ëåãêîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ ìîíîñëîÿ. Âî-âòîðûõ, çàâèñèìîñòü

ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ÝÌÀ îò âðåìåíè îêàçûâàåòñÿ íåìîíîòîííîé è èìååò

ìàêñèìóì, ñîîòâåòñòâóþùèé ïåðåõîäó îò ñòàäèè äèôôóçèè àäàòîìîâ ê
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ñòàäèè ôîðìèðîâàíèÿ êîìïàêòíûõ êëàñòåðîâ.

Ðèñ. 2: Ðàñïðåäåëåíèå àòîìîâ Co ïî ãëóáèíå ïîãðóæåíèÿ â ïîâåðõíîñòü Cu(001) ïðè

òåìïåðàòóðå T = 650 K è ñêîðîñòè îñàæäåíèÿ êîáàëüòà F = 0.2 MC/ìèí: (à) òåî-

ðåòè÷åñêèå ðàñïðåäåëåíèÿ â ìîìåíòû âðåìåíè t = 30 ñ, t = 10 ìèí è t = 55 ìèí;

(á) ýêñïåðèìåíòàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå, ïîëó÷åííîå ïî ðåçóëüòàòàì èññëåäîâàíèÿ äâóõ

îáðàçöîâ. Íà âñòàâêå íà ðèñ. (à) ïîêàçàíû òåîðåòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè êîíöåíòðàöèé

àòîìîâ Co âî âòîðîì è òðåòüåì ñëîÿõ îò âðåìåíè.

Îáúÿñíåí ìåõàíèçì äèôôóçèè àòîìîâ Co â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëà-

ñòè Cu(001) ïðè òåìïåðàòóðå íèæå 800 Ê. Ïîêàçàíî, ÷òî îñíîâíûì ìå-

õàíèçìîì äèôôóçèè àòîìîâ Co â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè ÿâëÿåòñÿ

âàêàíñèîííûõ ìåõàíèçì. Â ðåçóëüòàòå òùàòåëüíîãî àíàëèçà äèôôóçèîí-

íûõ áàðüåðîâ è ýíåðãèé ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé ïîñòðîåíà ðåàëèñòè÷-

íàÿ äèôôóçèîííàÿ ìîäåëü, ðåçóëüòàòû êîòîðîé íàõîäÿòñÿ â ïðåâîñõîä-

íîì êîëè÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïîëó÷åí-

íûìè ïðè òåìïåðàòóðå 650 K (ðèñ. 2).

Ïðè èññëåäîâàíèè ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà Pt/Cu(111)

â ïðîöåññå îñàæäåíèÿ ïëàòèíû íà ïîâåðõíîñòü Cu(111) áûëî îáíàðó-

æåíî, ÷òî ïðè ñêîðîñòè îñàæäåíèÿ íèæå 0.01 ÌÑ/ñ è òåìïåðàòóðå âû-
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øå 285 Ê íà ñòóïåíÿõ ïîâåðõíîñòè Cu(111) ôîðìèðóþòñÿ ïàëüöåîáðàç-

íûå âûñòóïû, íàñûùåííûå àòîìàìè Pt. Ñðåäíÿÿ äëèíà ïàëüöåîáðàçíûõ

âûñòóïîâ óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè Pt. Íà ñòóïåíè

Á ðàñòóò áîëåå äëèííûå ïàëüöåîáðàçíûå âûñòóïû, ÷åì íà ñòóïåíè À.

Àòîìû Pt ðàñïîëîæåíû âáëèçè êðàåâ ñòóïåíè ïðåèìóùåñòâåííî ñëó÷àé-

íûì îáðàçîì, èíîãäà îáðàçóÿ íåáîëüøèå ó÷àñòêè ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà

Pt/Cu(111) ñî ñòðóêòóðîé p(2 × 2) èëè (
√

3 ×
√

3)R30. Àòîìîâ Pt, ðàñ-

ïîëîæåííûõ íà ðàññòîÿíèè âòîðûõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé äðóã îò äðóãà,

áîëüøå, ÷åì àòîìîâ Pt, ðàñïîëîæåííûõ íà ðàññòîÿíèè òðåòüèõ áëèæàé-

øèõ ñîñåäåé. Ðàñïîëîæåííûå âáëèçè ñòóïåíåé êëàñòåðû Pt-Cu ôîðìèðó-

þòñÿ â ðåçóëüòàòå îòðûâà ïàëüöåîáðàçíûõ âûñòóïîâ îò ñòóïåíè è èìåþò

òàêóþ æå ñòðóêòóðó. Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà äèôôóçèîííûõ áàðüåðîâ âñå

ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû îáúÿñíåíû íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå. Ïîëó-

÷åííûå ðåçóëüòàòû èìåþò õîðîøåå êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåí-

òàëüíûìè äàííûìè.

Îáíàðóæåí ôàçîâûé ïåðåõîä ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê â ïîâåðõíîñòíîì

ñïëàâå Pt/Cu(001) ïðè òåìïåðàòóðå 300-400 Ê. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè êîí-

öåíòðàöèè Pt ìåíüøå 0.3 ÌÑ ñïëàâ èìååò áëèæíèé ïîðÿäîê. Â ÷àñòíî-

ñòè, ïðè êîíöåíòðàöèè 0.25 ÌÑ àòîìû Pt ëîêàëüíî óïîðÿäî÷åíû êàê â

ñïëàâå c(2×2). Ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè Pt äî 0.3�0.5 ÌÑ è òåìïå-

ðàòóðå 350�400 K â ñïëàâå Pt/Cu(001) ïîÿâëÿåòñÿ äàëüíèé ïîðÿäîê. Ïðè

ýòîì âðåìÿ ðåëàêñàöèè ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà ýêñïîíåíöèàëüíî çàâèñèò

îò êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Pt. Âðåìÿ ðåëàêñàöèè ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà

áûñòðî ðàñòåò ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû è ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòó-

ðå ïðåâûøàåò 105 ñ.

Íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå îáúÿñíåí ìåõàíèçì ðàñòâîðåíèÿ ìàëûõ

êëàñòåðîâ Pt â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(001). Ðàñòâîðÿþùèéñÿ êëà-
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ñòåð ìîæíî óñëîâíî ðàçäåëèòü íà òðè îáëàñòè: ïëîòíîå ÿäðî, ðûõëàÿ

ñòðóêòóðà è íåóïîðÿäî÷åííàÿ îáëàñòü. Îáíàðóæåíî, ÷òî ïîñëå ïåðâîíà-

÷àëüíîãî ðàñøèðåíèÿ ïëîòíîãî ÿäðà êëàñòåðà Pt îäíîâðåìåííî ïðîèñõî-

äÿò äâà ïðîöåññà: ëèíåéíîå óìåíüøåíèå ðàçìåðîâ ïëîòíîãî ÿäðà è ðûõ-

ëîé ñòðóêòóðû êëàñòåðà Pt è áðîóíîâñêîå äâèæåíèå àòîìîâ Pt â íåóïî-

ðÿäî÷åííîé îáëàñòè íà ïåðèôåðèè êëàñòåðà Pt. Óñòàíîâëåíî, ÷òî âðåìÿ

ðàñòâîðåíèÿ êëàñòåðà Pt ýêñïîíåíöèàëüíî çàâèñèò îò åãî ïåðâîíà÷àëü-

íîãî ðàçìåðà.

Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà äèôôóçèîííûõ áàðüåðîâ äëÿ îáðàçîâàíèÿ âà-

êàíñèé âáëèçè ñòóïåíåé íà ïîâåðõíîñòè Cu(001) óñòàíîâëåíî, ÷òî ïî-

âåðõíîñòíûå âàêàíñèè ìîãóò îáðàçîâûâàòüñÿ êàê âáëèçè ðîâíûõ ó÷àñò-

êîâ ñòóïåíè, òàê è âáëèçè âûñòóïîâ. Äîìèíèðîâàíèå îäíîãî èëè äðóãîãî

ìåõàíèçìà îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé çàâèñèò îò îòíîøåíèÿ ñðåäíåé äëèíû

ãëàäêèõ ó÷àñòêîâ ñòóïåíè ê êðèòè÷åñêîé äëèíå ãëàäêîé ñòóïåíè. Ïîêàçà-

íî, ÷òî íà ïîâåðõíîñòè Cu(001) ïðè òåìïåðàòóðå 300�400 Ê äîìèíèðóåò

ìåõàíèçì îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé âáëèçè âûñòóïîâ. Ïðè ýòîì èíòåíñèâ-

íîñòè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè íà 4�5 ïîðÿäêîâ

áîëüøå, ÷åì íà íèæíåé.

Ïîêàçàíî, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ Cu(001) è ÑÒÌ

èãëîé ïðèâîäèò ê ëîêàëüíîìó óâåëè÷åíèþ èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ

ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Ìàêñèìàëüíîå óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòè îá-

ðàçîâàíèÿ âàêàíñèé äîñòèãàåòñÿ ïðè ðàññòîÿíèè 3.0 �A ìåæäó ïîâåðõ-

íîñòüþ è ÑÒÌ èãëîé. Ïðè ýòîì íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè ëîêàëüíàÿ

èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé ìîæåò áûòü óâåëè÷åíà íà 3�4 ïî-

ðÿäêà, à íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè � íà 1�2 ïîðÿäêà ïðè òåìïåðàòóðå

300�400 K. Óñòàíîâëåíî, ÷òî èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ

âàêàíñèé ñóùåñòâåííî çàâèñèò êàê îò íàïðàâëåíèÿ, òàê è îò ñêîðîñòè
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ñêàíèðîâàíèÿ. Ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòè îáðà-

çîâàíèÿ âàêàíñèé íà ñòóïåíè ìàêñèìàëüíî, êîãäà ñêàíèðîâàíèå ïðîèçâî-

äèòñÿ ïàðàëëåëüíî ñòóïåíè ñî ñêîðîñòüþ áëèçêîé ê 1000 íì/ñ.

Ïðè èññëåäîâàíèè ýëåêòðîìèãðàöèè ìàëûõ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ

íà ïîâåðõíîñòè Cu(001) îáíàðóæåíà è îáúÿñíåíà íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì

óðîâíå îñöèëëÿöèîííàÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè äðåéôà âàêàíñèîííûõ

êëàñòåðîâ îò èõ ðàçìåðà. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðèðîäà ýòèõ îñöèëëÿöèé

ñâÿçàíà ñ ðàçëè÷èåì â ìåõàíèçìàõ äèôôóçèè ¾áûñòðûõ¿ è ¾ìåäëåí-

íûõ¿ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ. Ýíåðãèÿ àêòèâàöèè äëÿ äèôôóçèè

¾áûñòðûõ¿ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ ïðèìåðíî íà 0.2 ýÂ ìåíüøå, ÷åì

äëÿ ¾ìåäëåííûõ¿. Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ êîððåêòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ

ýëåêòðîìèãðàöèè âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ ïðè òåìïåðàòóðå 300�400 K

íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ñîáûòèÿ, ñâÿçàííûå ñ äèôôóçèåé äèìåðîâ.

Âûÿñíåíî âëèÿíèå òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè

Cu(001) íà îòíîñèòåëüíóþ ñêîðîñòü äðåéôà âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ ïðè

ýëåêòðîìèãðàöèè. Óñòàíîâëåíî, ÷òî âèä çàâèñèìîñòè ñêîðîñòü äðåéôà

âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ îò êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè ñóùåñòâåííî çàâèñèò

îò òîãî, ôîðìèðóþòñÿ ëè èç àòîìîâ ïðèìåñè êîìïàêòíûå êëàñòåðû èëè

íåò. Åñëè èç àòîìîâ ïðèìåñè (íàïðèìåð, Co èëè Fe) ôîðìèðóþòñÿ êîì-

ïàêòíûå êëàñòåðû, ïîëîæåíèå è ôîðìà êîòîðûõ íå ìåíÿþòñÿ ïðè ýëåê-

òðîìèãðàöèè, òî îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü äðåéôà âàêàíñèîííûõ êëàñòå-

ðîâ ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò èõ ðàçìåðà. Åñëè æå àòîìû ïðèìåñè (íàïðè-

ìåð, Pt) íå îáðàçóþò ñâÿçàííûå êëàñòåðû è ìîãóò ëåãêî ïåðåìåùàòüñÿ â

ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(001), òî îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü äðåéôà âà-

êàíñèîííûõ êëàñòåðîâ íå çàâèñèò îò èõ ðàçìåðà. Êðîìå òîãî, ïîêàçàíî,

÷òî ýëåêòðîìèãðàöèÿ âàêàíñèé íå âëèÿåò íà ïðîöåññ ñàìîîðãàíèçàöèè

ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co è Fe â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè
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Cu(001).

Â ïÿòîé ãëàâå ðàññìàòðèâàåòñÿ âîïðîñ î ìàãíèòíûõ ñâîéñòâàõ ôåð-

ðîìàãíèòíûõ è àíòèôåððîìàãíèòíûõ îäèíàðíûõ è äâîéíûõ àòîìíûõ öå-

ïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà.

Ïðè èññëåäîâàíèè ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ îäíîìåðíûõ öåïî÷åê Co-Au êî-

íå÷íîé äëèíû íà ïîâåðõíîñòè Cu(110) îáíàðóæåí ôàçîâûé ïåðåõîä â

ôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ Têð < 25 K. Ïî-

êàçàíî, ÷òî êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà óáûâàåò ñ óâåëè÷åíèåì äëèíû öå-

ïî÷êè, îäíàêî, âñëåäñòâèå íàëè÷èÿ ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè, îñòàåòñÿ êî-

íå÷íîé äàæå â ïðåäåëå áåñêîíå÷íî äëèííîé öåïî÷êè. Äëÿ òîãî, ÷òîáû

öåïî÷êè Co-Au ìîãëè áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ äîëãîñðî÷íîãî õðàíåíèÿ

èíôîðìàöèè, èõ òåìïåðàòóðó íåîáõîäèìî ïîíèçèòü äî ∼ 5 K. Èññëåäî-

âàíèÿ çàâèñèìîñòè êîýðöèòèâíîé ñèëû öåïî÷åê Co-Au ðàçëè÷íîé äëèíû

îò òåìïåðàòóðû è ñêîðîñòè ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî îäíîìåðíûå

öåïî÷êè Co-Au îáëàäàþò èíòåðåñíûìè ìàãíèòîäèíàìè÷åñêèìè ñâîéñòâà-

ìè, ÷òî äåëàåò èõ ïåðñïåêòèâíûìè îáúåêòàìè äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â íèç-

êîòåìïåðàòóðíûõ ìàãíèòíûõ äàò÷èêàõ è íàíîýëåêòðîíèêå.

Îáíàðóæåí ôàçîâûé ïåðåõîä îäíîìåðíûõ öåïî÷åê Mn-Au êîíå÷íîé

äëèíû íà ïîâåðõíîñòè ìåäè â àíòèôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå ïðè íèçêèõ

òåìïåðàòóðàõ. Ïîêàçàíî, ÷òî êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà óáûâàåò ñ óâåëè-

÷åíèåì äëèíû öåïî÷êè, è ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò âåëè÷èíû ýíåðãèè

ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè, åñëè îíà ëåæèò â èíòåðâàëå îò 1 ìýÂ äî 10 ìýÂ.

Ïðè ýòîì êðèñòàëëè÷åñêàÿ îðèåíòàöèÿ ïîâåðõíîñòè ìåäè ñóùåñòâåííî

âëèÿåò íà âåëè÷èíó îáìåííîãî èíòåãðàëà ìåæäó ñîñåäíèìè àòîìàìè Mn

è, êàê ñëåäñòâèå, íà âåëè÷èíó êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû öåïî÷åê Mn-

Au. Òàê êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà öåïî÷êè Mn-Au, ñîäåðæàùåé 100 àòî-

ìîâ Mn, íà ïîâåðõíîñòè Cu(110) ñîñòàâëÿåò 40 ± 1 K, à íà ïîâåðõíîñòè
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Cu(111) � âäâîå ìåíüøóþ âåëè÷èíó 19± 1 K.

Â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ äèôôóçèè îäíîé äîìåííîé ñòåíêè ïðåäëî-

æåí íîâûé àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé â ðàìêàõ ìîäåëè Ãåéçåí-

áåðãà ïðè íàëè÷èè îäíîîñíîé ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè âû÷èñëÿòü âðåìÿ

ñïîíòàííîãî ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ è ñòðîèòü êðèâûå íàìàãíè÷èâàíèÿ àòîì-

íûõ ôåððîìàãíèòíûõ öåïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå.

Óñòàíîâëåíû ïðåäåëû ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðåäëîæåí-

íûé ìåòîä äàåò ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëàñóþùèåñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ìî-

äåëèðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî (ÊÌÌÊ).

Êðîìå òîãî, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè ôîðìóëû ìîãóò áûòü òàê-

æå èñïîëüçîâàíû äëÿ îïðåäåëåíèÿ îãðàíè÷åíèÿ ñíèçó íà òåìïåðàòóðó

ôàçîâîãî ïåðåõîäà â ïàðàìàãíèòíîé ñîñòîÿíèå.

Àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä âû÷èñëåíèÿ âðåìåíè ñïîíòàííîãî ïåðåìàãíè-

÷èâàíèÿ àòîìíûõ öåïî÷åê îáîáùåí íà ñëó÷àé àíòèôåððîìàãíèòíûõ öå-

ïî÷åê. Ïðåäëîæåíà ïðîñòàÿ ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ àíòèôåððîìàãíèò-

íîé öåïî÷êè ñ èãëîé ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà (ÑÒÌ). Â

ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè íàéäåíû ôîðìóëû, ïîçâîëÿþùèå àíàëèòè-

÷åñêè âû÷èñëÿòü ñðåäíåå âðåìÿ ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ àíòèôåððîìàãíèòíûõ

öåïî÷åê ïðè èõ âçàèìîäåéñòâèè ñ ÑÒÌ èãëîé. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðåäëîæåí-

íûé ìåòîä âû÷èñëåíèÿ âðåìåí ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ àíòèôåððîìàãíèòíûõ

öåïî÷åê äàåò ðåçóëüòàòû íàõîäÿùèåñÿ â ïðåâîñõîäíîì êîëè÷åñòâåííîì

ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè ÊÌÌÊ ìîäåëèðîâàíèÿ.

Ïîêàçàíî, êàê ìîæíî îáîáùèòü àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä âû÷èñëåíèÿ

âðåìåíè ñïîíòàííîãî ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ àòîìíûõ ôåððîìàãíèòíûõ è àí-

òèôåððîìàãíèòíûõ öåïî÷åê íà ñëó÷àé, êîãäà îáìåííûé èíòåãðàë J ′ è

ýíåðãèÿ ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè K ′ äëÿ êðàéíèõ àòîìîâ îòëè÷àþòñÿ îò

ïàðàìåòðîâ J è K äëÿ àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ â ñåðåäèíå öåïî÷êè. Óñòà-
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íîâëåíî, ÷òî â ñëó÷àå, êîãäà J â íåñêîëüêî ðàç ïðåâûøàåò K êðàåâûìè

ýôôåêòàìè äëÿ ýíåðãèè ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, äà-

æå â òîì ñëó÷àå, êîãäà |K ′−K| ∼ K. Â òî æå âðåìÿ, êðàåâûå ýôôåêòû

äëÿ îáìåííîãî èíòåãðàëà îêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííûìè è äîëæíû áûòü

ó÷òåíû óæå ïðè |J ′ − J | ∼ 0.1J .

Ðèñ. 3: Êðèâûå íàìàãíè÷èâàíèÿ äâîéíîé àòîìíîé öåïî÷êè, ñîäåðæàùåé 200 àòîìîâ,

ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ: 40 K, 60 K, è 80 K. Ïàðàìåòðû ãàìèëüòîíèàíà Ãåé-

çåíáåðãà ñîîòâåòñòâóþò ñèñòåìå Co/Pt(997). Òî÷êàìè îáîçíà÷åíû çíà÷åíèÿ íàìàãíè-

÷åííîñòèM , ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ÊÌÌÊ ìîäåëèðîâàíèÿ è óñðåäíåííûå ïî 1000

öèêëàì ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ. Ñïëîøíûìè ëèíèÿìè ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû àíàëèòè÷å-

ñêîé ìîäåëè.

Ìåòîä âû÷èñëåíèÿ âðåìåíè ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ îäèíàðíûõ àòîìíûõ

ôåððîìàãíèòíûõ è àíòèôåððîìàãíèòíûõ öåïî÷åê îáîáùåí íà ñëó÷àé

äâîéíûõ àòîìíûõ öåïî÷åê. Ðàññìîòðåíû äâà òèïà äâîéíûõ àòîìíûõ öå-

ïî÷åê. Ðàññìîòðåíû äâà ïðèáëèæåíèÿ: ñëàáîé è ñèëüíîé ñâÿçè ìåæäó

àòîìíûìè öåïî÷êàìè. Íàéäåíû ïðåäåëû ïðèìåíèìîñòè ýòèõ ïðèáëèæå-

íèé. Íàéäåíû àíàëèòè÷åñêèå ôîðìóëû äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñðåäíåãî âðå-

ìåíè ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ äâîéíûõ àòîìíûõ ôåððîìàãíèòíûõ è àíòèôåð-

ðîìàãíèòíûõ öåïî÷åê êàê ïðè èõ ñïîíòàííîì ïåðåìàãíè÷èâàíèè, òàê è
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ïðè ïåðåìàãíè÷èâàíèè â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÑÒÌ èãëîé. Â ðàì-

êàõ ïðèáëèæåíèÿ ñèëüíîé ñâÿçè ìåæäó àòîìíûìè öåïî÷êàìè ïðåäëîæåí

áûñòðûé ñïîñîá ÷èñëåííîãî âû÷èñëåíèÿ êðèâûõ íàìàãíè÷èâàíèÿ äâîé-

íûõ ôåððîìàãíèòíûõ àòîìíûõ öåïî÷åê. Ïîêàçàíî, ÷òî â ðàìêàõ ïðåäå-

ëîâ ñâîåé ïðèìåíèìîñòè ïðåäëîæåííûå ìåòîäû äàþò ðåçóëüòàòû ïðå-

âîñõîäíî ñîãëàñóþùèåñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ÊÌÌÊ ìîäåëèðîâàíèÿ (ðèñ. 3),

ïîçâîëÿÿ ìíîãîêðàòíî ñîêðàòèòü âû÷èñëèòåëüíîå âðåìÿ.

ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÂÛÂÎÄÛ

1. Íà îñíîâå êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ðàçðàáîòàíû ðåøå-

òî÷íûå ñàìîîáó÷àþùèåñÿ àëãîðèòìû, ïîçâîëÿþùèå ìîäåëèðîâàòü

äèôôóçèþ àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòÿõ (001) è (111) ãöê êðèñòàëëîâ.

Íà ÿçûêå Fortran 90 íàïèñàí êîìïëåêñ ïðîãðàìì, ðåàëèçóþùèé ìå-

òîäû ìîëåêóëÿðíîé ñòàòèêè, ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ìåòîä óïðó-

ãîé ëåíòû, ðàçëè÷íûå âàðèàíòû ðåøåòî÷íîãî êèíåòè÷åñêîãî ìåòî-

äà Ìîíòå-Êàðëî, à òàêæå ìåòîäû ïîèñêà ïàðàìåòðîâ ìåæàòîìíûõ

ïîòåíöèàëîâ.

2. Ïðåäëîæåí àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé â ðàìêàõ ìîäåëè

Ãåéçåíáåðãà ïðè íàëè÷èè îäíîîñíîé ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè âû÷èñ-

ëÿòü âðåìÿ ñïîíòàííîãî è âûíóæäåííîãî ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ îäè-

íàðíûõ è äâîéíûõ àòîìíûõ ôåððîìàãíèòíûõ è àíòèôåððîìàãíèò-

íûõ öåïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå. Ïðåäëîæåí

áûñòðûé ñïîñîá ÷èñëåííîãî âû÷èñëåíèÿ êðèâûõ íàìàãíè÷èâàíèÿ

ôåððîìàãíèòíûõ àòîìíûõ öåïî÷åê. Ïðåäëîæåíà ìîäåëü âçàèìî-

äåéñòâèÿ àíòèôåððîìàãíèòíîé öåïî÷êè ñ èãëîé ñêàíèðóþùåãî òóí-

íåëüíîãî ìèêðîñêîïà (ÑÒÌ). Ïîêàçàíî, ÷òî ïðåäëîæåííûé ìåòîä

äàåò ðåçóëüòàòû, õîðîøî ñîãëàñóþùèåñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ìîäåëè-
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ðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî (ÊÌÌÊ),

ïîçâîëÿÿ ìíîãîêðàòíî ñîêðàòèòü âû÷èñëèòåëüíîå âðåìÿ.

3. Ïðè îñàæäåíèè íåáîëüøîãî êîëè÷åñòâà àòîìîâ Co íà ïîâåðõíîñòü

Cu(001) ïðè òåìïåðàòóðå 200�300 K ôîðìèðóþòñÿ äâóõñëîéíûå

êëàñòåðû êîáàëüòà. Ðîñò êëàñòåðîâ ïðîèñõîäèò â äâå ñòàäèè: ñíà-

÷àëà ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå êîìïàêòíûõ êëàñòåðîâ â ïåðâîì

ñëîå, à ÷èñëî àòîìîâ âî âòîðîì ñëîå óáûâàåò, çàòåì ïðîèñõîäèò

ôîðìèðîâàíèå âòîðîãî ñëîÿ êëàñòåðà äî òåõ ïîð, ïîêà âòîðîé ñëîé

ïîëíîñòüþ íå ïîêðîåò ïåðâûé. Ïîãðóæåíèå àòîìîâ Co èëè Fe â

ïåðâûé ñëîé ïîäëîæêè Cu(001) ïðè îñàæäåíèè ìîæåò ñóùåñòâåí-

íî óâåëè÷èòü ïëîòíîñòü ðàçìåùåíèÿ êëàñòåðîâ. Ïðè òåìïåðàòóðàõ

300�400 K ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç

àòîìîâ Co è Fe, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(001).

Îñíîâíûì ìåõàíèçìîì äèôôóçèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co è Fe ÿâ-

ëÿåòñÿ âàêàíñèîííûé ìåõàíèçì. Â ïðîöåññå ñàìîîðãàíèçàöèè ñâÿ-

çàííûõ íàíîñòðóêòóð ñèñòåìà ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co èëè Fe ïðî-

õîäèò ÷åðåç òðè ñòàäèè ýâîëþöèè: ñòàäèÿ äèôôóçèè àäàòîìîâ, ñòà-

äèÿ ôîðìèðîâàíèÿ àòîìíûõ öåïî÷åê è ñòàäèÿ ôîðìèðîâàíèÿ êîì-

ïàêòíûõ êëàñòåðîâ. Îáíàðóæåíî, ÷òî ñðåäíåå çíà÷åíèå ÝÌÀ ìî-

íîñëîÿ Co/Cu(001) ìîíîòîííî óáûâàåò ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå, à

çàâèñèìîñòü ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ÝÌÀ ìîíîñëîÿ Fe/Cu(001) îò âðå-

ìåíè îêàçûâàåòñÿ íåìîíîòîííîé è èìååò ìàêñèìóì, ñîîòâåòñòâóþ-

ùèé ïåðåõîäó îò ñòàäèè äèôôóçèè àäàòîìîâ ê ñòàäèè ôîðìèðîâà-

íèÿ êîìïàêòíûõ êëàñòåðîâ.

4. Â ïðîöåññå ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà Pt/Cu(111) ïðè

îñàæäåíèè ïëàòèíû íà ïîâåðõíîñòü Cu(111) ïðè òåìïåðàòóðå âû-

øå 285 Ê íà ñòóïåíÿõ ïîâåðõíîñòè Cu(111) ôîðìèðóþòñÿ ïàëüöåîá-
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ðàçíûå âûñòóïû, íàñûùåííûå àòîìàìè Pt, ïðè÷åì ñðåäíÿÿ äëèíà

ïàëüöåîáðàçíûõ âûñòóïîâ óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåí-

òðàöèè Pt. Àòîìû Pt ðàñïîëîæåíû âáëèçè êðàåâ ñòóïåíè ïðåèìó-

ùåñòâåííî ñëó÷àéíûì îáðàçîì, èíîãäà îáðàçóÿ íåáîëüøèå ó÷àñò-

êè ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà Pt/Cu(111) ñî ñòðóêòóðîé p(2 × 2) èëè

(
√

3×
√

3)R30. Îáíàðóæåí ôàçîâûé ïåðåõîä ïîðÿäîê-áåñïîðÿäîê â

ïîâåðõíîñòíîì ñïëàâå Pt/Cu(001) ïðè òåìïåðàòóðå 300-400 Ê. Ïðè

ýòîì âðåìÿ ðåëàêñàöèè ïîâåðõíîñòíîãî ñïëàâà ýêñïîíåíöèàëüíî çà-

âèñèò îò êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Pt. Íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå

îáúÿñíåí ìåõàíèçì ðàñòâîðåíèÿ ìàëûõ êëàñòåðîâ Pt â ïåðâîì ñëîå

ïîâåðõíîñòè Cu(001). Óñòàíîâëåíî, ÷òî âðåìÿ ðàñòâîðåíèÿ êëàñòå-

ðà Pt ýêñïîíåíöèàëüíî çàâèñèò îò åãî íà÷àëüíîãî ðàçìåðà.

5. Íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ìîãóò ôîð-

ìèðîâàòüñÿ äâà òèïà êëàñòåðîâ èç àòîìîâ Pt è Cu. Êîìïàêòíûå

êëàñòåðû Pt�Cu, ðàñïîëîæåííûå âáëèçè àòîìíûõ ñòóïåíåé, ôîð-

ìèðóþòñÿ â ðåçóëüòàòå îòðûâà ïàëüöåîáðàçíûõ âûñòóïîâ îò ñòó-

ïåíè è èìåþò òàêóþ æå ñòðóêòóðó. Âäàëè îò àòîìíûõ ñòóïåíåé

ôîðìèðóþòñÿ ïëîñêèå äåíäðèòû èç àòîìîâ Pt è Cu, ôðàêòàëüíàÿ

ðàçìåðíîñòü êîòîðûõ ëîãàðèôìè÷åñêè óáûâàåò ñ óâåëè÷åíèåì ñêî-

ðîñòè îñàæäåíèÿ àòîìîâ è ìîíîòîííî âîçðàñòàåò ñ óâåëè÷åíèåì

òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè. Ïðè èçìåíåíèè îòíîñèòåëüíîé êîíöåíòðà-

öèè ïëàòèíû nPt/nCu ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå ñèììåòðèè êëàñòåðîâ.

Îáíàðóæåíà íåìîíîòîííàÿ çàâèñèìîñòü ôðàêòàëüíîé ðàçìåðíîñòè

êëàñòåðîâ îò îòíîñèòåëüíîé êîíöåíòðàöèè ïëàòèíû nPt/nCu. Ýòà

çàâèñèìîñòü ìîæåò áûòü îáúÿñíåíà â ðàìêàõ îáîáùåííîé ìîäåëè

äèôôóçèîííî-ëèìèòèðîâàííîãî ðîñòà.

6. Ïðåäëîæåíî èñïîëüçîâàòü äëÿ ïîèñêà ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà
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ãðàôåí-ìåäü ñâîéñòâà ìóàðîâîé ñòðóêòóðû ãðàôåíà íà ïîâåðõ-

íîñòè ìåäè. Íàéäåíà îáëàñòü ïàðàìåòðîâ ε è σ ïîòåíöèàëà

Ëåííàðäà-Äæîíñà, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ñîâðåìåííûì äàííûì.

Îáíàðóæåíî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå íèæå 800 K ðàññòîÿíèå ìåæäó

ãðàôåíîì è ïîâåðõíîñòüþ ìåäè ëèíåéíî óâåëè÷èâàåòñÿ ñ òåìïå-

ðàòóðîé. Äëÿ êîððåêòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìóàðîâîé ñòðóêòóðû

ãðàôåíà íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) ïðåäëîæåí íîâûé ïîòåíöèàë âçà-

èìîäåéñòâèÿ ãðàôåí-ìåäü. Ïîëó÷åííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì íîâîãî

ïîòåíöèàëà ìóàðîâàÿ ñòðóêòóðà ãðàôåíà êà÷åñòâåííî ñîãëàñóåòñÿ

ñ ÑÒÌ èçîáðàæåíèÿìè, à òîëùèíà ìóàðîâîé ñòðóêòóðû è ýíåðãèÿ

ñâÿçè ãðàôåíà ñ ïîâåðõíîñòüþ ìåäè â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè

ñîâïàäàþò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Íîâûé ïîòåíöèàë

äàåò àäåêâàòíûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè è äèôôóçèîííîãî áàðüåðà

äëÿ àòîìà ìåäè íà ïîâåðõíîñòè ãðàôåíà.

7. Îáíàðóæåíà è îáúÿñíåíà íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå îñöèëëÿöè-

îííàÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ýëåêòðîìèãðàöèè ìàëûõ âàêàíñèîí-

íûõ êëàñòåðîâ íà ïîâåðõíîñòè Cu(001) îò èõ ðàçìåðà. Ïðèðîäà ýòèõ

îñöèëëÿöèé ñâÿçàíà ñ ðàçëè÷èåì â ìåõàíèçìàõ äèôôóçèè ¾áûñò-

ðûõ¿ è ¾ìåäëåííûõ¿ âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ. Âûÿñíåíî âëèÿíèå

òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(001) íà îòíîñè-

òåëüíóþ ñêîðîñòü äðåéôà âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ ïðè ýëåêòðîìè-

ãðàöèè. Åñëè èç àòîìîâ ïðèìåñè ôîðìèðóþòñÿ êîìïàêòíûå êëà-

ñòåðû, òî îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü äðåéôà âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ

ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò èõ ðàçìåðà. Åñëè æå àòîìû ïðèìåñè íå

îáðàçóþò ñâÿçàííûå êëàñòåðû, òî îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü äðåéôà

âàêàíñèîííûõ êëàñòåðîâ íå çàâèñèò îò èõ ðàçìåðà. Ïîêàçàíî, ÷òî

ýëåêòðîìèãðàöèÿ âàêàíñèé íå âëèÿåò íà ïðîöåññ ñàìîîðãàíèçàöèè
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ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co è Fe â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõ-

íîñòè Cu(001).

8. Íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå îáúÿñíåí ìåõàíèçì äèôôóçèè àòî-

ìîâ Co â ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè Cu(001) ïðè òåìïåðàòóðå íèæå

800 Ê. Ïîêàçàíî, ÷òî îñíîâíûì ìåõàíèçìîì äèôôóçèè àòîìîâ Co â

ïðèïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè ÿâëÿåòñÿ âàêàíñèîííûõ ìåõàíèçì. Ïî-

ñòðîåíà ðåàëèñòè÷íàÿ äèôôóçèîííàÿ ìîäåëü, ðåçóëüòàòû êîòîðîé

íàõîäÿòñÿ â ïðåâîñõîäíîì êîëè÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåí-

òàëüíûìè äàííûìè, ïîëó÷åííûìè ïðè òåìïåðàòóðå 650 K.

9. Óñòàíîâëåíî, ÷òî âàêàíñèè íà ïîâåðõíîñòè Cu(001) îáðàçóþòñÿ ïðå-

èìóùåñòâåííî âáëèçè àòîìíûõ ñòóïåíåé: êàê âáëèçè ðîâíûõ ó÷àñò-

êîâ ñòóïåíè, òàê è âáëèçè âûñòóïîâ. Îáíàðóæåíî, ÷òî âçàèìîäåé-

ñòâèå ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ Cu(001) è ÑÒÌ èãëîé ïðèâîäèò ê ëî-

êàëüíîìó óâåëè÷åíèþ èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ

âàêàíñèé. Ìàêñèìàëüíîå óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ

âàêàíñèé äîñòèãàåòñÿ ïðè ðàññòîÿíèè 3.0 �A ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ è

ÑÒÌ èãëîé. Óñòàíîâëåíî, ÷òî èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõ-

íîñòíûõ âàêàíñèé çàâèñèò êàê îò íàïðàâëåíèÿ, òàê è îò ñêîðîñòè

ñêàíèðîâàíèÿ.

10. Îáíàðóæåí ôàçîâûé ïåðåõîä â ôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå îäíî-

ìåðíûõ öåïî÷åê Co-Au êîíå÷íîé äëèíû íà ïîâåðõíîñòè Cu(110)

ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ Têð < 25 K. Îáíàðóæåí ôàçîâûé ïåðå-

õîä â àíòèôåððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå îäíîìåðíûõ öåïî÷åê Mn-Au

êîíå÷íîé äëèíû íà ïîâåðõíîñòè ìåäè ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå ôåððîìàãíèòíîé àòîìíîé öåïî÷-

êè ñ âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì è âçàèìîäåéñòâèå àíòèôåððîìàã-
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íèòíîé öåïî÷êè ñ ÑÒÌ èãëîé ïðèâîäÿò ê óìåíüøåíèþ âðåìåíè

ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî êðàåâûå

ýôôåêòû äëÿ îáìåííîãî èíòåãðàëà îêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííûìè è

äîëæíû ó÷èòûâàòüñÿ ïðè èññëåäîâàíèè ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ.

ÑÏÈÑÎÊ ÏÓÁËÈÊÀÖÈÉ ÏÎ ÒÅÌÅ ÄÈÑÑÅÐÒÀÖÈÈ
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