Исследование влияния кислорода на квантовые магнитные свойства нанопроводов Co на анизотропных поверхностях Au(110) и Pt(110): ab initio подход.
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На сегодняшний день передел размеров ячейки цифровой памяти можно оценить по минимальным размерам бинарной ячейки флеш-памяти - 12 нм [1]. Это означает, что следующим крупным технологическим шагом в увеличении плотности записи на цифровые носители должен стать переход на структуры атомных масштабов. Для наноразмерных магнитных устройств памяти наиболее подходящими структурами являются системы, способные к сохранению сильной магнетизации в условиях влияния внешних магнитных полей, электрических токов и тепловых флуктуаций, а так же системы, обладающие большими значениями энергии магнитной анизотропии [2]. За последние два десятилетия, благодаря развитию туннельной микроскопии, учеными достигнут большой прогресс в экспериментальном изучении подобных систем, а также в их конструировании путем поштучного последовательного прецизионного расположения атомов на различных подложках [3]. На настоящий момент формирование и экспериментальное исследование наноструктур является сложной ресурсоемкой задачей, требующей больших материальных и технологических затрат. Совершенствование вычислительных технологий позволило проводить первопринципные теоретические исследования в данном направлении.
В настоящей работе было проведено первопринципное теоретическое исследование квантовых магнитных свойств наопроводов Co на чистых и на 1ML реконструированных кислородом поверхностях Au(110) и Pt(110). Структура и электронные конфигурации рассчитывались с помощью теории функционала электронной плотности. Стабильность структур в физически реализуемых диапазонах температур и давлений исследовалась методами первопринципной атомистической термодинамики. Было показано, что указанные структуры являются стабильными и могут быть получены экспериментально, найдены температурные диапазоны стабильности. Обнаружены высокие значения магнитного момента атомов Co и энергий магнитной анизотропии как на чистых, так и на реконструированных кислородом порвехностях Au(110) и Pt(110), а также крайне высокие значения энергии магнитной анизотропии на чистой поверхности Pt(110). Было показано, что адсорбция атомов кислорода на подложку Au(110) существенно влияет на структурное расположение атомов нанопровода Co на этой подложке, а также увеличивает энергию магнитной анизотропии. Адсорбция кислорода на поверхность Pt(110), почти не влияет на магнитную конфигурацию атомов нанопровода Co на этой подложке, однако существенно уменьшает их энергию магнитной анизотропии.
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