Влияние мезоскопических релаксаций на деформации и магнитную динамику поверхностных наноструктур
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Под мезоскопическим несоответствием принято понимать деформации поверхности и осажденных на них наноструктур, вызванные многочисленными эффектами, связанными с конечными размерами системы или принципиальным несовпадением параметров решётки составляющих её материалов. Как было показано [1], не только в гетероэпитаксиальных, но и в гомоэпитаксиальных системах наблюдаются сложные и высокоанизотропные поля деформаций как в подложке, так и в осаждённой наноструктуре. В свою очередь, деформации решётки и магнетизм тесно связаны магнитоупругой связью, что отражается в зависимости магнитной анизотропии от деформаций. При исследовании нанометровых ферромагнитных плёнок оказалось, что даже небольшая деформация плёнки порядка 0,1% может вызывать существенное изменение эффективного коэффициента магнитоупругой связи [2]. Теория функционала плотности (ТФП) позволяет рассчитывать структуру и различные свойства объектов атомного масштаба; однако такие расчёты, особенно для поверхностных магнитных структур, требуют больших вычислительных ресурсов, что побуждает рассматривать приближенные, но вместе с тем более ясно интерпретируемые модели.
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В данной работе для изучения деформаций квадратных кластеров меди и кобальта на поверхности (001) медного монокристалла проводилось численное моделирование с помощью теории функционала плотности (ТФП). Проводится сравнение полученных данных с результатами расчётов полуэмпирическим методом [3]. Также был применён расширенный вариант континуальной теории упругости, учитывающий упругость поверхностей и границ раздела [4]. Результаты расчётов полуэмпирическим методом для малых кластеров качественно совпадают с результатами расчётов с помощью ТФП; но для больших кластеров ТФП приводит к особенностям в их формах, которые не выявляет полуэмпирический метод. С другой стороны, расчёт методом конечных элементов с применением поверхностной теории упругости (рис. 1) для ещё больших кластеров выявляет такие же особенности формы, что и ТФП. Предпринимается попытка расчёта магнитных свойств кластеров кобальта по наблюдаемым деформациям с помощью метода, предложенного в работе [2].
Также рассматриваются линейные кластеры из атомов ферромагнитных металлов на поверхности Cu2N/Cu(001): проводится анализ их деформаций и моделируется переключение намагниченности (spin-flip) с помощью уравнения Ландау-Лифшица-Гильберта (ЛЛГ). Предпринимается попытка выявить особенности перемагничивания цепочек в зависимости от начальной конфигурации спинов атомов и энергетических параметров.
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Рисунок � SEQ Рисунок \* ARABIC �1�. Карта величин смещений для медного кластера 10×10×1,8 Å3 на поверхности меди (001), моделирующего кластер меди моноатомной толщины 5×5 атомов, полученная методом конечных элементов.








