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YIJIEPOMHBIX HAHOTPYOOK Thma (6,0) aToMaMy Meou W HHKeJs Ha MX IPOBOJSIIINE CBOMCTBA. [[yisi mpoBemeHust
aHAJI3a MCIIOJIb30BaH METON Teopuu (yHKIMOHAIa IUIOTHOCTH B paMkax ¢yHkumonasa B3LYP ¢ npumeHeHnem
6asuca 6-31G. BrmosHeHHBIE pacdeTs MO3BOJIMIIA ONPEIEIINTh ONTHIMAIbHEIC TTOJIOKEHHUSI aTOMOB MU 1 HUKEJIS Ha
MOBEPXHOCTH YIJIEPONHON HaHOTPYOkH. MMM OKa3amch pacriosioKeHHsi aTOMOB METAJUIOB Hajl IIEHTPOM I'eKCaroHa
HaHOTPYOKu. [IpoBeNeHO KOMIIBIOTEPHOE MOJEJIMPOBAHUE DPErYJIAPHON aicopOlMKM aTOMOB BBIODaHHBIX METAJIIOB
Ha TOBEPXHOCTH HAaHOTPYOKH. AHAIN3 3JICKTPOHHO-PHEPIeTHIECKOTO COCTOSIHUS MOJTyIMBIIMXCSI HAHOCHCTEM Jajl
BO3MOYKHOCTb OIIPEICJIUTh 3HAYCHUS IMPUHBI 3aIPEIeHHO 3HepreTndeckoil 30HuL IIpu Takoro poma perynsipHOit
afncopbuyn HaO/onaeTcss yMEHbIICHHE LMPHUHBI 3alIPEIICHHON 30HBI, YTO TOBOPUT 00 YJIyHIIEHHH MPOBOIALIUX

CBOMCTB MOJTy4€HHBIX CHCTEM OTHOCHUTEJIBHO ,,YMCTOI YIJIepPOIHON! HAHOTPYOKH.
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BeepeHue

B mocrnenHee Bpemst B passIMYHBIX OOJIACTSX HPOMBIII-
JICHHOCTH 3aMETHO BO3pPOCJa MOIYISPHOCTh MPUMEHEHHS
METaJUIOKOMITO3UTOB [1,2], 9T0 OGBSICHSIETCS TEM, 4TO II0-
HoOHBIE MaTepHasibl 3a4acTylo IOKa3bIBAIOT YJIy4IlCHHbIC
XapaKTepUCTUKUA OTHOCUTEJIbHO CBOUX COCTAaBHBIX KOMIIO-
HEHTOB 10 oTAebHOCTH [1-3]. OGBIMHO KOMIIO3UTHBIC Ma-
TEpUAJIBl COCTOSAT W3 NIBYX M 0o0Jiee OCHOBOIIOJIArAIOIIHX
KOMIIOHEHTOB, TaKMX KaKk MaTpHlia U apMarypa, o0bJamaro-
X pasiuMyHbBIMU cBocTBamu [2,3]. Marpuna mpencras-
JIieT co0Oil COeNMHHUTENIbHBI MaTepuas, a apMarypa —
BCTpaMBaeMblii KOMIIOHEHT I IHOJTy4eHHs HEeOOXOOUMBIX
xapakrepuctuk [3]. CTOMT OTMETUTB, YTO paclpeesieHre
apMUPYIOIIEr0 MaTepuajia BBICTYIAeT BaXKHBIM 3TalloM B
MOJyYeHH! TPeOyeMBIX OT KOMIIO3UTa 3KCILTyaTallMOHHBIX
coiictB [4]. PasBuTHe CHJIBHBIX CTOPOH KOMIIO3UTOB C
MeTaJUIMYEeCKOll MaTpULell IPUBEJIO K CO3NAHMIO ATIOMUHU-
€BbIX METAIJIOMaTPUYHBIX KOMIIO3UTOB. Takue KOMIIO3UTHI
00JIaal0T XOPOIIMM COOTHONICHHEM MEXaHMYECKUX Xapak-
TEPUCTUK C UTOTOBOW MAacCoil MaTepuasia, JICKTPHICCKIMH
U TEePMHUYECKHIMH XapaKTepHCTHKaMM, a TaKKe pa3yMHOI
CTOMMOCTBIO [2,5-8].

OpHako HOBBIE BBI3OBBI IIepell IPOMBIIUICHHOCTBIO
IUKTYIOT HaJbHEUINYI0 HEOOXOOMMOCTh B MUHHATIOPU3AIIUH
MaTepuaioB M YCTPOMCTB COBMECTHO C YJIYYIICHHEM WX
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CBOUCTB [9]. YUnThIBasi BBILICH3IOKEHHOE, CTOUT OOPATHTh
ocoboe BHHUMaHWe Ha yriepomusie HaHoTpyokum (YHT),
MOCKOJIbKY OHHU SABJIAIOTCS IOBOJIbHO LIEHHBIM MaTepUaJIOM
IUTA TIPAMEHEHUs] B PasjIMYHBIX O0JIACTAX, B TOM YHCIIC
IUTA pa3paboOTOK B 00JIaCTH 3JIEKTPOHMKH, HAKOMHUTEJICH
SHEPrUH, [ATYMKOB, KOMIIO3MUTOB M HOKpbiThii [10-14].
IlepcnextuBHoCcTh mpuMeHeHns YHT B pasimuusbx
cdepax oOycIOBIMBAETCA HAIMYMEM Y HUX 0CO0O IEHHBIX
1A TpoduiIbHBIX 3amad cBOWCTB. K TakmM cBoiicTBam
OTHOCSITCI  BBICOKME  MEXaHUYECKHE  XapaKTepUCTUKH,
BBICOKasl IPOBOAMMOCTb M aJCOPOIMOHHAs CIOCOOHOCTD,
XuMHdeckast crabuipHoCTh [10,14-22).

IIpy 3TOM BO3MOXXHOCTbP W3MEHEHHMA WIM YJIydile-
Husa cBoiictB YHT 3aciyxuBaeT OTHE/IBHOrO BHHUMA-
HUS, TIOCKOJIbKY MAaHWIYJIAIMM, Kacalolecsi CTPYKTyp-
HBIX Momu(uKamil WM (YHKINOHAIM3AIMK ITOBEPXHO-
ctu YHT, nosBossitoT nobuthbed eime 0Oojiee BBITAIOMUXCS
ceoiictB [12,15,19-25]. BakHO MOAYEPKHYTh, YTO IIONY-
YeHHBIE NocJie ycoBepieHcTBoBanuii YHT neMoHcTpHpyloT
POCT HPUMEHEHMII B MPOBOOVMEIX SKCIIEPHMEHTAX, CO3/Ia-
HUH ¥ UCTOJIb30BAHNM HAaHOMAaTEpHaJIOB, a TAKKE OCHOBAH-
HBIX Ha HUX CHCTeMax [26)].

B kadecTBe mpuMmepa MOXKHO IpuUBeCTH  pabo-
ol [20,27-29], B KOTOPBIX HCCIICAOBATIMCH CEHCOPHBIE CBOM-
crBa YHT nocne nx Mmomndukarmm wi GpyHKIIOHATM3AINH
PasIMYHBIMA MeTaJUIaMH. Pe3ynbTaThl MaHHBIX HCCIICIOBA-
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HHH 339aCTYI0 JEMOHCTPUPYIOT YJIyYIICHUS HaUBaXHCHIINX
XapaKTePUCTHUK [l JaTYUKOB BPEIHBIX BELIECTB, a IMEHHO
BO3POCILIYIO CEJIEKTUBHOCTb U UyBCTBUTEJIbHOCTb.

B mpyrux paborax [30-33] mocie aHaJOTHYHBIX MaHH-
HyJALMA yIaJoch JOOUTHCS TOBBHILEHUSA 3JIEKTPUYECKOU
IPOBOIMMOCTH, OBICTPOrO IEPEHOCA IJIEKTPOHOB, BBHICOKOM
YAENBHOM €MKOCTH, 3J1IEKTPUYECKON CTAOMJILHOCTH M MeXa-
HMYECKOH MPOYHOCTH. Bee BBIIEN3II0KEHHOE HMEET OIPOM-
HOE 3HAYE€HHUE [JI COBPEMEHHBIX 2JIEKTPOHHBIX YCTPOMICTB
Kak B OBITOBOM, TaK M B IPOMBIIIJICHHON 00/1acTAX.

B Hacrosmeidl pabore ObUIO IPOBENEHO TEOPETHYECKOE
ucciienoBanre MexanuaMa B3aunmoneiicteust YHT Tuma (6,0)
¢ aromamu Memu (Cu) u Hukesst (Ni), MOTUGUIUPYIOIAMA
nosepxHocts YHT.

1. Metopgonorus

Teopus dyukimonana wiotHoctu (DFT) siBnsiercs mpu-
3HAHHBIM W [JOCTOBEPHBIM METOIOM Kak JJisi IpoBere-
HUSI MOJICJIbHBIX JKCIICPUMEHTOB, TaK W JIsi KBaHTOBO-
XAMHYECKHX pacdeToB. J[aHHBIA METON Takke XapaKTepH-
3yeTcst yIoOCTBOM HCHOJIb30BAHUS MPU pacyeTe CUCTEM Ha
6aze YHT. Cormacao DFT, cBoiicTBa MHOrO3JIEKTPOHHOM
CHCTEMBI, BKJIIOYasi €€ SHEPruio, MOTYT OBITh OIpPENEIICHBI
U3 3JICKTPOHHOI IUIOTHOCTH IPH OTCYTCTBUH WH(OPMAIUH
0 BOJHOBBIX (pyHKIMsAX [34].

B3LYP — aTo rubpumHbIil MeTON PHOIMKEHHS, TPEXIa-
pameTpudecKuil (pyHKIMOHAT (TOYHBIA XapTpu-(POKOBCKHMIA
oOMeHHBIH omepaTop, (yHKInoHaT bekke W (yHKImoHa
Creiitepa), KOPPENSAIMOHHAS YacTh IMPEICTAaBISIET COBOI
xoMbuHaiuio ¢ynkuuonanos LYP u VWN. Ero ynuxas-
HOCTb 3aKJIIOYaeTCsI B TOM, YTO TPH OOMEHHBIC KOMIIOHEHTHI
OepyTtcs ¢ BecoBbIMH Ko3(h¢uumeHTamu. JlaHHBIT MeTon
HAMEET MOJTySMIMPUIECKUE YEPTHl, B PE3YJIbTATC Yero MOXK-
HO JI0OUTHCST BBICOKO TOYHOCTH pacyeToB [34].

basuc 6-31G mpencrasisier coboii Oomee coBepIIeH-
HyI0 Pa3sHOBMIHOCTb Habopa MaTeMaTH4YeCKuX (yHKIWI,
MTOCKOJIBKY SIBJISIETCSI BaJICHTHO-PACIICIUICHHBIM 0a3ucoM, B
KOTOPOM IPUCYTCTBYIOINME BaJICHTHBIC OpPOUTaIM aTOMOB
OTIMCHIBAIOTCS HECKOJIbKUMHU 0a3uCHBIMU (DYHKIUSIMHA B MO-
sexkyse [34].

2. O6cyxpeHue pesynbTatoB
nccnepoBaHus

2.1. BsaumopeiictBne YHT tuna (6,0) c atomamm
Cu un Ni — oguHouHas agcopbuus

s onpenesieHAsT TEPCHEKTUBBl M MEXaHW3Ma (YHKIIH-
oHanmu3anmn nosepxuoctu YHT rtuma (6,0) aromamn Cu
u Ni OBUUIO TIPOBENEHO HMCCIICNOBAHNE WX B3aMMOICHCTBUS.
Hnsi Gonee TOYHOTO BBHISABJICHUS TMoJioxkeHHUss atomoB Cu
u Ni otHOcHTenpHO moBepxHOocTH YHT, a Ttakke s
AICHTU(HUKAIIN WX BO3IECHUCTBHUS HA TPOBOJSIIE CBOCTBA
¢ynkmmonammsupoBanHoit YHT Gputo cosmano mo Tpu Mo-
OETM ISl KayKIOTo M3 aHAIM3HUPYEMBIX aTOMOB, a MMEHHO
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Puc. 1. YHT ¢ npuCOcIMHCHHBIMH aTOMaMH MEId M HHUKEJs,
OIMHOYHAS afICOpOLUs: a,d — Haj aTOMOM yIiiepona; b,e — Han
LEHTPOM YIVIEPOJIHON CBSA3M; ¢, f — Haj LeHTpoM rexkcarona YHT.

IIpA WX PACHOJIOKEHWH HajJ aTOMOM YIJIEpOfia, IIEHTPOM
CBSI3M aTOMOB YIJIepOa M Hajl LIEHTPOM rekcarosa (puc. 1).
Jmana YHT cocrasuna nopsinka 17 A umm 8 rekcaroHos,
HECKOMITCHCUPOBAHHbIC BAJICHTHOCTH Ha IpaHHULAX KJlacTe-
pa 3aMKHYTHl aTOMaMH BOJOpOJa BO M30€)KaHUE KPaeBBbIX
adpdexro. Ha puc. 1 m3obpaxen mommeni kimactep YHT,
YTOOBl HAIVIAAHO NMPOIEMOHCTPHPOBATh yAaJieHHue CcopOrm-
onHoro IeHrpa or rpanun YHT, a namee (puc. 2) —
Ul EMOHCTpAlUU PETYJISAPHOTO PpAacIOIOKEHHUsT aTOMOB
METaJIJIOB.

1 TIOJTy9eHHsT MCYEpPIBIBAIOIIEro 00beMa MaHHBIX MO-
menupoBanue xoma B3aumopeiictBusi YHT tuma (6,0) ¢
atomamu Cu u Ni npoxogusio ¢ maroM B 0.01 nm k kaxnomy
U3 afcopOIMOHHBIX eHTpoB (puc. 1,a—f). [pubmmkanuck
JAaHHBIE aTOMBI NEPIEHIUKYIAPHO K MporosbHoi ocu YHT,
MIPA 3TOM KaXMBIH IIAr CONPOBOKAAJICS PacdeToOM Mpen-
T0JIaraeéMoi HEpPruM IOJTy4eHHOH cucteMsl. IlosydeHHbIe
pe3ysbTaThl pacyeToB ObUIM HCIIOIb30BaHbI U CO3/IaHUSA
rpapuKoB, OTPaXAIUX MPOGUIIN MOBEPXHOCTU MOTEHIIU-
anpbHOM sHeprum B3ammopelictsua YHT ¢ wccnemyembivu
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Tabnuua 1. CpaBHutesbHast Ta0JMIA JICKTPOHHO-9HEPIETHYCCKIX XAPaKTEPUCTUK PACCMATPUBAEMBIX CHCTEM IIPH OIMHOYHOM afcoporl

Tun crpyxTypet Bsampaiz(;(giﬁz, nm BsaHMOQzI[{;;cFTP:;m, eV 1133, eV
YHT tuna (6,0) no ¢pyHKIMOHAIM3AIII 0.69
YHT—-Cu nHag aromom C 0.17 —2.50 0.26
YHT—Cu nHan nearpom cessu C—C 0.17 -3.07 0.20
YHT—Cu Hap neHTpoM rekcaroHa 0.12 —4.38 0.51
YHT—Ni mag atomom C 0.16 -3.59 0.53
YHT—Ni nan nentpom csizu C—C 0.16 —4.61 0.64
YHT—Ni Haji HeHTpoM TeKcaroHa 0.12 —6.39 0.57
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Puc. 2. YHT c npucOoeiVHCHHBIMH aTOMaMH MeId W HHKEJs,
perynspHast agcopbims: a,d — Cu u Ni Hag aTOMOM YIJIepora;
b,e — Cu u Ni Hag HeHTpoM yriieponHoii cBsi3y; ¢, f— Cu u Ni
HaJ LeHTpoM rekcaroHa YHT.

aromamu (puc. 3). OTTaIKHBAsICh OT SHEPIeTUYCCKUX MHUHH-
MYMOB, U3 IOCTPOCHHBIX I'Pa(UKOB MbI ONIPENEIIAIA HAUITYY-
mwe paccrosiHus BanmozeicTsus Cu 1 Ni ¢ HOBEPXHOCTBIO
YHT, a Tarxke NOpHHAIJIEKABIINE UM 3HAYCHUS DHEPIHM.
[Tocse anHanm3a BIEKTPOHHO-3HEPTETUYCCKUX COCTOSTHUM

MOJTyYEHHBIX CHCTEM OBLIM pacCUMTaHBl MX 3HAYCHUS IIH-
punbl 3ampenieHHoil 30Hb (II33). Pesynbratsl pacuera
MIpeCTaBIJICHH B Tab. 1.

IIpoBenenHoe uccsenoBaHue MO3BOIMIIO YCTAHOBUTD HaH-
Gosiee BEpPOSAITHOE C IHEPreTUYECKOH TOYKU 3PEHUSI MECTO-
pacnonoxkenne atomoB Cu um Ni Ha mosepxnoctu YHT
tuna (6,0) npu ee dyHKuMoHaM3amK. VM siBJisieTcs pacio-
JIOKCHME aTOMOB IaHHBIX METAJUIOB HAJl [IEHTPOM I'eéKCaroHa
nosepxuoctu YHT (puc. 1, ¢,f), OHO OBUTO OIPENEICHHO 10
HaWIydllleld S3HEPruy B3auMOACHCTBUA U3 BCEX aHAIM3UPYye-
MEBIX CHCTEM.

[IponsBeneHHBIE TEOPETUUECKUE PACUETHl JaId BO3MOXK-
HOCTb CO3/1aTh TI'padWiKu, OTPa)KaloIfe IUIOTHOCTH COCTO-
sHU aHaymsupyembix cucreM (puc. 4). Tlokasarenun 1133
IUTA BCEX BapWallii MECTOPACIIONIOKEHHUS aTOMOB MeETall-
sioB Hap moBepxHocThio YHT tuma (6,0) mpenmcraBiicHbl B
Tab. 1.

[Ipu moMomm MccaenoBaHus JICKTPOHHO-IHEPT € THYECKO-
ro crpoenusi co3nanHbx KommuiekcoB YHT + Cu u Ni 6su10
BBISIBJICHO, YTO MOJICKYJISIPHbIE OpPOHMTAaIM TPyIIHUPYIOTCS B
30HY INIPOBOAMMOCTH M B BAJICHTHYIO 30HY C pas[esICHAEM
3amnpeleHHoi 30Hoi. IInoTHOCTH cocTOsTHMI TPEeACTaBIIAIOT
co0oil ceMelcTBO rpauKoB, Ha KOTOPBIX, IOMUMO IOJHOU
IJIOTHOCTU COCTOSIHMM, 0003HAa4€HBI TJIOTHOCTH COCTOSTHUM
albpa M Oera SJIEKTPOHOB, OTJIMYAIOIIUXCA MEXIY CO-
60i1 HampaBjieHWeM cnuHa. [losiBjieHME HOIOJHUTEIBHBIX
IUIOTHOCTEX COCTOSAHUI CBA3aHO C IPUMECHBIMH YPOBHSIMU,
KOTOpBIC TIOSIBJITIIOTCS B CTPYKType IOCTIE MPHUCOCTMHCHHUS
aToMa MeTaJila. 3Ha4eHHs MOTOJIKa BaJICHTHOH 30HHI M HA
30HBI MTPOBOMMOCTH OIPEIEISUIICH MO MOJTHOM MJIOTHOCTH
COCTOSIHAWA CHCTEMBI, TAK)K€ IIPENCTABIECHHOM Ha ITaHHBIX
pHCYHKaX.

133 npencraBisier coboil pasHOCTb 3HEPrHil BepXHEH
3aIl0JTHEHHOW M HIDKHEH BakaHTHOU opOuTaieil. C moMomnpo
33 ompenensioTcss MPOBOASAIINE CBOWCTBA MaTEpPUAJIOB,
BKJIIOYAsl Pa3JINUHble HAaHOCTPYKTYpHL {71 ee BBIYMCIICHHS
HCIIOJIb3yeTCs cilenyromas Gopmysa:

AE; = Erumo — Enomo- (1)
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Puc. 3. [Ipod¢uin moBepXHOCTH MOTSHLMATIBHON SHEPruM Ipolecca IpucoenuHeHus atomoB: @ — Cu k moBepxHoctd YHT mist Tpex
BapUaHTOB pacnosioxeHus atoMa; b — Ni k nosepxaoctu YHT g Tpex BapuaHTOB pacHosIOKEHUsI aToMa.

M33 y YHT tuna (6.0) no ¢yHKUMOHATIM3ALMM CO-
crapisger 0.69eV. Ilpu npucoenvHeHMHM K JaHHOMY THILY
YHT aroma Cu mnpu 000M €ro pacrnoloKeHHH IIpo-
HCXOMUT yMeHblueHne mokasaresieid 1133 (puc. 4, b—d)
B CJIyYae pacIlOJIOKEHHUS HaJ IIEHTPOM TeKcaroHa — [0
0.51eV. Ilpn mpucoenuHeHnu atoma Ni C y4yeTOM Bcex
€ro pacHoJIOKCHNI HaOJIIOAAeTCsl aHAJOTWYHAas CHUTYaIus
(puc. 4,e—g) B ciyuae pacHOSIOKCHHsI HA LCHTPOM [EK-
carona — o 0.57 eV.

HUccnenoBanne 3apsnoBoro paclpeieieHuss B CHCTEMax
YHT tuma (6,0) +aromel Cu u Ni nokasano, 4ro BO
BCEX AaHWIM3MPYEMBIX BapHaHTaX HaOJIIOOAeTCsl TEPEHOC
3JICKTPOHHOM TJIOTHOCTH OT aTOMOB METaJUIOB Ha aTOMEI
yriepona YHT (tabn. 2). Hocurenp 3apsina, B JaHHOM
ciIydae — 93JIEKTpoH, mepexomuT oT atomoB Cu m Ni Ha
noBepxHocTh YHT. 3a cuer aToro Tam obpasyercst GonbImast
4acTb HOCUTEJIECH 3apsoB U Pean3yeTcsl MPOBOIUMOCTD IO
ee NOBEPXHOCTH.

[TosrydeHHBIE HaHHBIE CBHOCTEIBCTBYIOT O TOM, YTO Ca-
MBIMH CTaOMJIPHBIMH W3 BCEX aHAJIM3MPYEMBIX CHCTEM SIB-
JITIOTCS CHCTEMBI C PACHOJIOKECHHEM aTOMOB METAJIJIOB Hajl
nentpom rekcarona YHT. Paccrosaua B3amMmoneicTsus u
SHEpPIruM afcopOIMU [aHHBIX KOMIUIEKCOB COOTBETCTBYIOT
00pa30BaHUIO CBSI3U, YTO, B CBOIO OYEpe/b, YKa3bIBaCT HA UX
cTabmIbHOCTD. [Ipy 3TOM BO BCeX aHAIM3UPYEMBIX CIydasx
Habmonaetcsi ymensinenne 11133 ornocuressno YHT (Tu-
na 6,0) 10 GyHKIHMOHATM3AIIUH, 4 3aPsIOBOC PACIpeIeICHIe
OJraronpuATHO BIMSET HA CEHCOPHBIC CBOMCTBA MOJTYYCHHON
CHCTEMBL

2.2. BsaumopeiictBne YHT tuna (6,0) ¢ atomamm
Cu u Ni — perynapHas agcop6buus

Y6enusumce B a3pextuBHOCTH QyHKIMOHATM3amu Y HT
tuna (6,0) aromamu Cu n Ni npu oauHOYHON ajcopOuuu,
MBI ClIeJTAJTN CIICAYIOIHI IIar, KAaKOBBIM CTajI0 MPOBEICHUE
AHAJIOTMYHOU OIICPallfi, HO YXKE [0 MEXaHU3MY PeryJsipHON
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ancopOimm. PaccrostHust B3anMOIeiiCTBHSI aTOMOB METaJLJIOB
¢ noBepxHocTbio YHT 11l qaHHBIX KOMIUIEKCOB MBI BBIOpa-
JIY, OTTAJIKUBASACH OT JIyYIIMX 3HAYCHUM, NOJyYSHHBIX NpH
npoBenieHNH ofuHovyHOH apcopOimu. K nmosepxnoctu YHT
6but0 mpucoenuHeHo 12 atomoB Cu u Ni ¢ pasaMyHbBIMU
KOMOMHAIMSAME (pHC. 2). ATOMBI METAJUIOB PACIIOJArajnuch
Haj COPOLMOHHBIMM LEHTPAaMH TakuM o00pa3oM, YTOOBI
00pa30BaTh METAJUIMYECKYIO CBEPXPELIETKY HaJl IIOBEPXHO-
cteio YHT. Beun BeIOpaHBl pas3jivyHble BapuUaHTHl uyepe-
IOBaHUA aTOMOB MeIM M HUKeNs U1 WU3y4YeHWs BIIUSAHUSA
PAacIoIoKEHUsI aTOMOB B KPHCTAJUIMYECKOU CBEpXpelIeTKe
Ha 3JICKTPOHHO-YHEPreTUYECKYIO CTPYKTYPY METaJLTHIECKO-
r'0 HAHOKOMITO3HTA.

PaccmarpuBaemele komOuaamu atomoB Cu u Ni oTHOCH-
tesbHO noBepxHocti YHT trna (6,0) mpencrasisisim coboi:

1) aToMBl METJUIOB Haj IEPBBIM M TPETBUM PSIIOM
I'eKCaroHOB YepeoBaJICh C 00pa30BaHUEM IOCIIeI0BATEIIb-
Hoctd Ni—Cu—Ni, Hag BTOpPBIM M YETBEPTHIM PAAOM
Cu—Ni—Cu — ¢ ux pacnosyioXeHueM HaJ aTOMOM yriiepona
(puc. 2,a), HaJ LEHTPOM YIJICPOIHOI cBsA3H (puc. 2, b), Hal
rekcaroHom (puc. 2, b);

2) aTOMbl METAJUIOB Haj MEPBBIM M TPETHUM PSIOM
IeKCaroHoB 00pa3oBBIBAIM Koyibllo W3 aromoB Cu, Haj
BTOPBIM W YETBEPTBHIM DSIOM — KOJIBIIO U3 aTOMOB Ni, ¢
UX PAaCIOJIOXKEHHEM Hajl aToMOM yruiepona (puc. 2,d), Haj
LEHTPOM YIJIEPONHOI CBsisU (puC. 2,e), Hall TeKCaroHOM
(puc. 2,f). PaccrosiHust MeXIy IOCTPOCHHBIMU KOJIbLIAMHU
cocraBisyio 0.42nm, IOCKOJIbKY aHaIM3UPYEMBIE aTOMbL
UMEIOT JOCTATOYHO OOJIbIINE Pa3sMEpHL

bnarogapst ocylecTBIEHHBIM TEOPETHYECKUM pacyeTam
OblIa MOJTy4eHa BO3MOXKHOCTB JUIS IOCTPOEHHs I'paduKoB
IUTOTHOCTEH COCTOSIHHSI aHAJM3MPYeMbIX chucTeM (pHC. 5).
Ilokazarenu 133 nist Bcex koMOMHALIMI MeCTOpacIooxkKe-
HHsI aTOMOB MeTaJUToB Haj noBepxHocThio YHT (Tuma 6,0)
MpeACTaBJIeHH B TabJ. 3.

UccnenoBanne 3JIeKTPOHHO-IHEPIreTUYECKOTO CTPOCHHS
cosfanabix koMmiuiekcoB YHT + Cu + Ni mokasajio, 4To Mo-
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Puc. 4. Ilnotaoctu cocrosiamit cucteM ,,YHT + aromer Cu u Ni ipu opuHO4HOI ancopbimm: a — YHT tuma (6,0) 1o ¢pyHKImoHamM3ammy,
b — cucrema YHT + Cu ¢ pacniosnoxenreM aroma Haji aToMoM yruiepopa; ¢ — cuctema YHT + Cu ¢ pacriosioxkeHneM aroma Hajt IIEHTPOM
yriepomsoit ces3y; d — cuctema YHT + Cu ¢ pacnosnoxkeHreM aToma Hajl IIeHTpoM rekcarona; e — cucreMa YHT + Ni ¢ pacnionoxernem
aToMa Haj aToMoM yrirepona; f — cuctema YHT + Ni ¢ pacrionoykeHreM aToma Haj IIEHTPOM YIJIepofHoii cBsizy; g — cucrtema YHT + Ni
C pacCroJIOKEHNEM aTOMa HaJ| LIEHTPOM I'eKCaroHa.

KypHan TexHuueckoli cdouaukn, 2026, Tom 96, Bbin. 5
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Tabnuua 2. 3apsinoBoe pacrpesesicHue IIpH OfMHOYHOI axcopormn

3HaveHue 3apsana | 3HauyeHWe 3apsna | YCpelHEHHOe 3HauYeHHe | YCpelHEHHOe 3HaueHHe
. Ha aToMe Ha aTOMe MeTajlla 3apsma ObKaimmx 3apsiga OKaimmx
BapuanT apcop6mm atomoB Cu u Ni . .
MeTaja 10 rocJie aTOMHBIX cocefiell Ha aTOMHBIX cocefiell Ha
MIPUCOCIUHEHUS MIPUCOETNHEHHUS nosepxHoctd YHT no | moepxnoctn YHT nocie
HPHUCOCIMHCHNSI aTOMOB | IPUCOCIMHCHUSI aTOMOB
YHT—Cu nag atomom C 0 0.631 —0.010 —0.298
YHT—Cu nHan nearpom cessu C—C 0 0.909 0.009 —0.281
YHT—Cu Hap neHTpoM rexcaroHa 0 0.574 —0.011 —0.109
YHT—Ni mag atomom C 0 0.888 —0.010 —0.672
YHT—Ni Hag nentpom cBsizsu C—C 0 0.810 0.009 —0.470
YHT—Ni Hajt HeHTpoM TeKcaroHa 0 0.881 —0.011 —0.132

Ta6nwu,a 3. CpaBHI/ITeJ'IbHaH TabJMIa QJIEKTPOHHO-OHEPIE€TUYCCKUX XapaKTEPUCTUK PpacCMaTPUBAEMBIX CUCTEM

IIpU  PeryJIspHOI

aycopOrmu
T Paccrosnue Oneprus 33, eV
HIL CTPYKTYPBI B3aMMOJICHCTBHUSA, NM aroMmsanuy, eV - €
Cu 0.17
Perynsipnast ancopbuust Hapy atomoM C (puc. 2, a) —17.55 021
Ni 0.16
Cu 0.17
Perynspuas agcopbuust Hax aromom C (puc. 2,d) —7.54 0.24
Ni 0.16
PerynsapHas agcopOrms Hajl LEHTPOM YIVIEPOIHON CBS3H Cu 0.17 _762 045
(puc. 2, b) Ni 0.16 ' '
PeryssipHast afgcopOLms Hajl IEHTPOM YIJICPOIHOMN CBSI3H Cu 0.17 76 036
(puc. 2, ¢) Ni 0.16 ' '
Cu 0.17
PerynsipHast amcopOLwsi Hax rekcaroHoM (puc. 2, ¢) —-7.75 0.37
Ni 0.16
Cu 0.17
PerynsipHast amcopOLwsi HaJy rekcaroHoM (puc. 2, f) 5 -7.73 031
Ni .16

JIEKYJISIpHBIE OpOUTAIM TIPYHIUPYIOTCS AHAJIOTMYHBIM 00-
pa3oM, Kak ObUIO ONMCAHO paHee, T.e. NPUCYTCTBYET Ba-
JICHTHasl 30Ha W 30HAa IPOBOMMMOCTH C HX pasfesieHHeM
3aIPEICHHON 30HOM.

Hcxons u3 paHee HOJIy4eHHBIX JAaHHBIX, OBIJIO YCTaHOB-
seno, uro 1133 y YHT tmma (6,0) mo ¢yHKuMoHaM3a-
mun coctaigeT 0.69eV, npu ogMHOYHOH ancopOLMU Hax
uentpom rekcarona YHT atomom Cu — 0.51 eV, atomom
Ni — 0.57 eV. Ilpu perynspnoii ancop6rmu aromamu Cu u
Ni moxHO 3ameTuTh yMeHblenue 11133 no cpaBHeHUIO Kak ¢
wyaucroir YHT, tak u ¢ komrtekcamu YHT + Cu, YHT + Ni
npu ommHOYHOU amcopOmmu. 1133 mambomee crabmiIbHOMN
U3 MOJIYYeHHBIX CHCTEM IIPH PEryJISIpHON aficopOlUH paBHA
0.37eV (tabm. 3).

KypHan TexHuyeckon comnsuku, 2026, Tom 96, Bbin. 5

CrabunbHOCTh KoMILIekcoB Ha ocHoBe YHT mpu pery-
JISIPHOI ancopOIMy ONpeNelIsiiach MPU MMOMOIIH CIIeAYIOnIei
(bopMyIIBL

aE. + bEy + cEni + dEcu — EcNT+Me

Eur = , 2
A atb+tc+d @
rie EAT — osHeprus arommsanuu Ha omuH atom YHT,
EC — osmeprusa aroma yrmepoma, EH — sHeprus aroma

Bopopona, ENi — snHeprust atoma Hukens, ECu — sHeprus
aToMa MeJY, d — KOJIMYECTBO aTOMOB YIJIEpOfia B IaHHOM
YHT, b — Koau4ecTBO IICEBIOATOMOB BOAOPOHda, C —
KOJINYECTBO aTOMOB HUKeJIs, d — KOJIMYECTBO aTOMOB MEJIH,
ECNT 4 Me — mnosHast 9HEprusi BCEX aTOMOB COCTaBJISIO-
mux YHT.
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mpu perynsipHoit agcopormmi: @ — cucremMa YHT + Cu+Ni ¢

pAacCIIoJIOXKEHUEM aTOMOB HaJ aTomaMu yriepoma; b — cuctema YHT 4 Cu+ Ni ¢ pacnosiokeHHEM aTOMOB HAJ| IEHTPaMH YIJICPORHOI
cessm; ¢ — cucreMa YHT+Cu+Ni ¢ pacmosokeHmeM aTOMOB Haj HeHTpamu rekcaroHoB, d — cucteMa YHT+Cu+Ni ¢
pacrosioXeHueM aToMoB Haj aroMamu yriepona; e — cucrema YHT 4+ Cu+ Ni ¢ pacrosiokeHHeM aTOMOB HaJ| LIEHTPaMH YIJICPOIHOM
cs3m; f — cucrema YHT + Cu + Ni ¢ pacnosioxxeHreM aTOMOB Hajl IIEHTPaMH T'€KCarOHOB.

BrmosnHeHHBIE HMCCIIENOBAaHAS CBHACTEIBCTBYIOT O TOM,
9TO Hambosiee CTaOWJIbHBIC KOMIUIEKCHI MpPU PETYIsSIpHOMN
aycopOnmy, Kak W IpH OAMHOYHOU ajcopOimm, oOpasyrorest
Haj[ ueHTpamu rekcaroHoB YHT, npm 3ToM Hamaydmmm
aBydgeTcd BapuaHT ¢ 1 kxomOuHamwmeir atomoB Cu u Ni
(puc. 2, ¢). Pe3ynbraTsl pacyeToB MPEICTaBJICHH! B Ta0I. 3.

Anayms 3apsnoBoro pacnpenesieans B cucremax YHT tu-
ma (6,0) + Cu+ Ni mokasan, 9To Ipu PeryisipHoii ancop6-
i HaOJIIoflaeTcsl aHAJIOTWYHBIA Pe3yJIbTaT ¢ OIMHOYHOH

agcopOnueli, T.¢. BO BCEX PaCCMOTPCHHBIX BapHaHTaX 3aMe-
TEH IEePEHOC JICKTPOHHOU IJIOTHOCTH OT aTOMOB METAJIJIOB
Ha aTtoMbl yrilepona YHT, 6sarogapst yemy tam obpasyercs
OoJIbImast 9acTh HOCHTETICH 3apsyioB M peam3yeTcsl MPOBO-
AUMOCTD IO €€ TTOBEPXHOCTH.

INorydeHHbIC TaHHBIC CBUAECTEILCTBYIOT O TOM, YTO CaMOM
CTaOMJIBHOM W3 BCEX AaHAJIM3HUPYEMBIX CHCTEM SIBJIICTCS
CHCTEMa C PacIOJIOKCHUEM aTOMOB METaJIIOB Hajl [IEHTPOM
rekcarona YHT (xombunauusi 1, puc. 2,c). Paccrosnus

KypHan TexHuyeckol cduauku, 2026, Tom 96, Bbin. 5
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B3aMMOJICHCTBUS M SHEPTHUs a/[COPOIMH TaHHOTO KOMIUTCKCa
COOTBETCTBYIOT 0OPa30BaHUIO CBSA3U, YTO YKa3blBACT HA CTa-
OUIbHOCTD MOTyYEHHOH cucTeMbl. Bo Becex aHaIu3upyeMbIX
cily4yasx Habmopaercss yMenblnenue 11133 oTHocuTesabHO
VHT tuna (6,0) mo ¢QyHKIMOHAIM3alMH, a TaKke ee
YMCHBIICHHE Y HanboJyiee CTAaOMIBHON CHCTEMBI IPH pETy-
JIIPHON amgcOpOLUH OTHOCHUTEIBHO CHCTEMBI C ONMHOYHON
ajficopOuueit.

3akniovyeHue

BrimosiHeHHOE TEOpETHYECKOe HCCIICOBAaHUE I103BOJIH-
JIO OIpEeleuTb BO3[eUCTBUE (YHKIIMOHAIU3ALUNA aTOMaMU
Cu u Ni Ha mposomsimme cBoiictBa YHT tuma (6,0) c
Y4eTOM OIMHOYHOI M peryssapHoil agcopOuuu. BoionHen-
Hble KBAHTOBO-XUMUYECKUE PACUETHI TIO3BOJIMIIN YCTAHOBUTD
cIemyonee:

C TOYKH 3pPEHHSI CTaOMJIBHOCTH KOH(UTypanuy Haubosee
OINITUMAJILHBIM HOJIOXKeHHeM aToMoB Cu 1 Ni OTHOCUTEJILHO
noBepxHoctd YHT tuma (6,0) xak mpu OZMHOYHOI, TaK
U MpU peryjsipHOil amcopOuuu (BapuaHT KomOuHarmm 1),
ABJISETCS MX HaXOXAeHWe Haj LeHTpoM rexcarona YHT;

IIPU IPUCOCOUHEHNH aTOMOB METAJUIOB K IIOBEPXHOCTH
YHT tumna (6,0) Bo Bcex aHAIM3UPYeMbIX CITy4YasiX HMPOHC-
xonuT ymenbiienue 1133 ornocutensHo YHT no ¢yskiu-
OHAJIN3ALMHM, IIPH 9TOM y Hambojiee CTaOMJIbHOI CHCTEMBI
¢ peryssipHOii ajcopbrmeit 3Havenus 11133 menbine, yem y
aHAJIOTUIHOM CHCTEMBI C OIMHOYHOM amcoponueii;

3apsIOBOE  paclperesicHHe CMOICTMPOBAHHBIX CHCTEM
YHT Tuna (6,0) +aromsr Cu u Ni Bo Bcex aHanmsupye-
MBIX CJTy4YasX CBUICTEIBCTBYET O TOM, YTO HaOJIIOmAeTCs
MEPEHOC JICKTPOHHOU IJIOTHOCTH OT aTOMOB METAJIJIOB HA
atombl yriepoga YHT. Cwmemenue 371eKTpoHHOro objaka
OT aTOMOB METAJJIOB K NMOBEPXHOCTU HAaHOTPYOKH MPUBENET
K BO3MOXKHOMY YBEJIMYCHHIO HOcHTeNieil 3apsinoB. [Ipowmc-
XOUT YITy4lIeHHe NPOBOIALIMX CBOMCTB, OOYCJIOBJICHHOE
YMCHBIICHUEM [IAPUHBI 3aIPEIICHHON 30HHL

TakuM 0Opa3oM, MOXKHO CHEJIaTh BBIBOI O BO3MOXKHOCTH
¢ynrmonammszaiu YHT tuna (6,0) aromamu Cu u Ni, mpu
9TOM OTMeuYaeTcsi (paKT YJIYYIICHUS NPOBOIALIMX CBOMCTB
MOJTyYEHHBIX CUCTEM, YTO HAnOOJIee 3aMETHO IIPH PEeryJisip-
Hoit ancopbuun YHT. IlosnyueHHble 1aHHBIE MOTYT Jiedb B
OCHOBY CO3[aHHs CBEPXMHHHATIOPHBIX YCTPOUCTB JIS HYXK]
HaHORJICKTPOHHKH.

®uHaHcupoBaHue pa6oTbl

Pa6oTa BBIIOJIHEHA B PAMKaX TOCYIapPCTBEHHOTO 3aaHus
MuHucTepCeTBa HayKH | BBICIIEro obpasoBanust Poccuiickoii
Depeparmu (Tema ,,FZUU-2023-0001¢).

KoHnukt nHtepecos

ABTOpH 3adABJIAIOT, YTO Y HUX HET KOH(bJII/IKTa HMHTEPECOB.
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