Структурный фазовый переход в нанопроводах кобальта
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Контроль над геометрическими, электронными и магнитными свойствами наноструктур является необходимой предпосылкой для понимания и создания новых материалов и устройств. К этой цели ведут два пути: первый, последовательная манипуляция одиночными атомами или молекулами с помощью сканирующего туннельного микроскопа или второй, создание структур путем самоорганизации. В свете непрекращающегося развития электроники и вычислительной техники растет нужда в непрерывной миниатюризации устройств-носителей информации. Используя в качестве носителей магнитные атомные провода на ступенчатых металлических поверхностях, плотность размещения информации возможно увеличить. Первостепенное преимущество использования ступенчатых поверхностей состоит в формировании на них одномерных упорядоченных образований благодаря самоорганизации при эпитаксиальном росте. В отличие от метода литографии, такой подход показывает себя более экономным. К сожалению, проблема создания подобных структур недостаточно хорошо изучена на текущий момент.
В представленной работе предлагается модель взаимодействия атомов кобальта на поверхности Cu(111), с помощью которой объясняется формирование атомных проводов. Показано отличие взаимодействия адатома Co со ступенью на нижней и верхней террасах ступенчатой поверхности Сu(111), которое обусловлено перераспределением заряда на краю ступени [1]. Исследования структуры атомных проводов кобальта показали наличие двух фаз. В одной из них провод состоит из димеров, в другой из равноудаленных атомов.  Методом Монте Карло с помощью алгоритма Метрополиса[2,3] для модели Изинга[4] была смоделирован процесс фазового перехода в одномерной цепочке атомов. Рассчитана температура фазового перехода, равная 20,16 ± 0,84 К. Результаты моделирования позволили объяснить исчезновение эффекта димеризации атомных проводов Co на ступенчатой поверхности Cu(111) при повышении температуры, которое было обнаружено экспериментально[5]. 
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