Моделирование взаимодействия BNNT с поверхностями Со(0001) и Ni(111)
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Актуальной в настоящее время является проблема выбора изолирующего слоя в структурах с наличием магнитного туннельного перехода, которые, в частности, применяются в качестве считывающих головок в жестких дисках и как базовые элементы магниторезистивной оперативной памяти. При решении данной задачи необходимо получить однородный интерфейс между двумя средами, в котором спиновый ток будет преодолевать границу раздела фаз без изменения своей проекции. Нанотрубки состава BN (BNNTs) могут применяться в качестве изолирующего фильтра спин-поляризованных электронов.

Несмотря на то, что параметры структуры исходных материалов для них аналогичны [1], трубки BN различной хиральности более однородны по электронным свойствам, чем углеродные трубки, вследствие большей ионности BN и большей ширины запрещенной зоны; а также более стабильны по сравнению с углеродными аналогами с точки зрения термической и химической стойкости [2]. Гексагональная структура h-BN, как известно, может осаждаться на поверхностях переходных металлов [3], образуя при этом идеальный гексагональный монослой. В работах [4,5], было показано наличие уровня гибридизации между d-состояниями Ni и π-состояниями h-BN. Результаты расчетов [6,7] показывают также наличие ковалентного взаимодействия в системах h-BN/Со (111) и h-BN/Со (0001). Можно предполагать, что подобно монослою h-BN, трубки состава BN будут связываться с поверхностями металлов. Взаимодействие BNNTs с поверхностями металлов требует детального изучения.

Целью настоящего исследования, таким образом, является выявление закономерностей взаимодействия BNNTs с поверхностями переходных металлов, обладающих ферромагнитными свойствами, в частности, Co и Ni, а также определение возможности возникновения спиновой поляризации в данных системах.

Расчеты проводились при помощи программного пакета VASP в рамках теории функционала плотности (DFT). Для исследований были выбраны пластины 3d-переходных металлов, обладающих ферромагнитными свойствами: Co с поверхностью (0001) и Ni с поверхностью (111) и BN-нанотрубки (BNNT) хиральности (9,0). В расчетах использованы суперячейки пластины металла протяженностью в 7 элементарных ячеек по одному из направлений, что позволяет разместить нанотрубки в соседних ячейках на удаленном расстоянии. Затем на поверхность металла помещали нанотрубку таким образом, что вектор трансляции нанотрубки совпадал с одним из векторов пластины металла. Для избегания влияния образов интерфейса в соседних ячейках по нормали к поверхности пластины задавали вакуумный промежуток ~ 8 – 10 Ǻ. В ходе расчетов обратное пространство в первой зоне Брюллюэна автоматически разбивалось по схеме Монхорста-Пака на сетку, содержащую 6 k-точек вдоль периодического направления с наименьшим вектором трансляции, и 1 k-точку вдоль двух других направлений с достаточно большими периодами ячейки. 
Для выявления стабильности полученных интерфейсов были рассчитаны энергии связи нанотрубки с поверхностью согласно уравнению:

Eb = (Et(BNNT/Me slab) - Et(BNNT) - Et(Me slab   )/l,
где Eb – энергия связи нанотрубки с поверхностью пластины металла, Et(BNNT/Me slab) – полная энергия гибридной структуры BNNT/Me slab, Et(BNNT) – полная энергия нанотрубки, Et(Me slab) – энергия металлической пластины, l – длина вектора трансляции, Ǻ.
Рассмотрены следующие возможные конфигурации структур BNNT/Me slab: top(N):fcc(B) и top(N):hcp(B) (далее top:fcc и top:hcp). Согласно предварительным расчетам, конфигурации top(B):fcc(N), и top(B):hcp(N) энергетически невыгодны, что подтверждается также литературными данными касательно h-BN [9-11]. Энергии и длины связей атомов нанотрубок с атомами пластинки представлены в таблице 1. В обоих случаях наблюдаются значительно более низкие энергии связи BNNT с кобальтом по сравнению с никелем. Разница по энергии между конфигурациями top:fcc и top:hcp не превышает 0.015 эВ/Å. Различия в длинах связей также несущественны и не превышают 0.003 Å. 

Таблица 1 – Энергии и длины связей исследуемых структур BNNT/Me slab 
	Металл
	top:fcc
	top:hcp

	
	Eb, эВ/Å
	z, Å
	Eb, эВ/Å
	z, Å

	Co
	-0.931
	1.993
	-0.943
	1.990

	Ni
	-0.447
	1.968
	-0.400
	1.967


С целью выявления возможности возникновения спиновой поляризации в исследуемых системах изучено пространственное распределение спиновой плотности (рисунок 1). Установлено наличие в системе BNNT/Ni спиновой поляризации на атомах азота, совпадающей по знаку со спиновой поляризацией подложки, и незначительной спиновой поляризации с обратным знаком на атомах бора, в то время как в случае BNNT/Co наблюдается существенно более сильная поляризация с обратным знаком на атомах В.
Таким образом, в рамках настоящего исследования выявлено образование химической связи между нанотрубками состава BN и поверхностями металлов Co(0001) и Ni(111), которая сопровождается частичной спиновой поляризацией атомов нанотрубки. 
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Рисунок 1 – Пространственное распределение спиновой плотности в системах а) BNNT/Co, б) BNNT/Ni (более темным цветом выделены атомы бора, светлые и темные области соответствуют различному знаку спиновой поляризации)  
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