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Теоретическое и экспериментальное исследование свойств поверхностных биметаллических сплавов является перспективным направлением в физике конденсированного состояния вещества. Это связано с тем, что такие структуры широко используются в промышленности для защиты поверхностей от коррозии, улучшения механических свойств веществ, для поверхностного катализа реакций, в электрохимии и для записи информации. Экспериментальные исследования дороги и трудоемки, а при теоретическом исследовании в рамках квантово-механического описания нет возможности моделировать достаточное для формирования сплава время эволюции. Поэтому приходится использовать классическое описание: моделировать атомы  материальными точками, а их взаимодействие – в виде классического потенциала.

В данной работе рассматривается формирование поверхностного сплава, образующегося при напылении атомов платины на ступенчатую поверхность меди (111).   На первом этапе производилось вычисление параметров полуклассических межатомных потенциалов, полученных в рамках метода сильной связи [1]. Проводился поиск таких параметров потенциалов взаимодействия атомов меди и платины, при которых наиболее точно воспроизводятся параметры системы, найденные экспериментально и с помощью ab initio расчетов. На втором этапе с помощью метода упругой ленты [2] вычислялись характерные диффузионные барьеры событий, происходящих в рассматриваемой системе. В результате их сравнения делается вывод о наиболее вероятных событиях, управляющих ростом структур.  
В результате проведенного исследования были получены параметры потенциалов взаимодействия атомов платины и меди. Исследовано формирование поверхностного сплава на ступенчатой поверхности меди (111) и предложено теоретическое обоснование таких экспериментально наблюдаемых эффектов [3], как: а) формирование пальцеобразных выростов на краях ступеней при температуре близкой к комнатной, б) переход к равномерному распределению атомов платины в первом слое поверхности меди при температурах выше 500 К.  
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