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Влияние малых атомных кластеров на поверхностные свойства металлов вызывает 

значительный научный интерес [1,2]. В частности, из-за несоответствия периода решетки 

кластера и подложки, релаксация поверхности с кластером может приводить к деформации 

поверхностной структуры и межатомных связей и, следовательно, к изменению 

поверхностных свойств подложки. В частности, при формировании на поверхности меди 

кластеров Al происходит модификация её механических свойств. При концентрациях Al до 10 

ат. % формируются упорядоченные твёрдые растворы.  

 С использованием межатомных потенциалов взаимодействия, полученных в 

приближении сильной связи, проведено исследование релаксации и колебательных свойств 

как кластеров Cu, Cr и Al, так и поверхности (111) медной подложки. Показано, что кластеры 

создают области локальных сжатий и растяжений поверхности подложки. Размеры областей 

локальных изменений структуры подложки зависят от размера и материала кластера. 

Наиболее значительное влияние испытывают атомы подложки близкие к краевым атомам 

кластера. Также показано, что присутствие малых кластеров приводит к модификации 

колебательных состояний подложки, сдвигу частоты релеевской моды на величину, 

зависящую от размера и материала кластера, а также к возбуждению новых Z-поляризованных 

колебательных мод поверхностных атомов меди. Эти моды всегда смешиваются с 

колебаниями кластера, формируя низкочастотные FТ-и FR-моды (frustrated translation and 

frustrated rotation modes) несостоявшихся трансляций и поворотов и высокочастотные 

гибридизованные моды, направленные перпендикулярно подложке и называемые strength 

modes.  
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