Теоретическое исследование влияния мезоскопических релаксаций поверхности на магнитные свойства наноструктур кобальта
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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. В гетероэпитаксиальных системах (где поверхностью разделены кристаллические фазы, имеющие различные равновесные значения параметров решётки и поверхностные напряжения) часто наблюдаются сложные и высокоанизотропные поля деформаций как в подложке, так и в эпитаксиальной наноструктуре [1]. В свою очередь, деформации решётки и магнетизм тесно связаны магнитоупругой связью, которая описывает зависимость магнитной анизотропии от деформаций [2]. 
В данной работе мы исследуем, какое воздействие оказывает мезоскопическое несоответствие на магнитные свойства наноструктур: моноатомного слоя и малых кластеров кобальта на поверхности меди Cu(001) и нитридизированной поверхности CuN/Cu(001). Для этого проводятся первопринципные расчеты и теоретическое исследование магнитоупругой связи для этих систем. Анализируются локальные магнитные моменты атомов и магнитная анизотропия в структурах.
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