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В настоящее время физика наноструктур стремительно развивается. Этому процессу способствует интенсивное использование наноструктур в промышленности. Одним из основных факторов, определяющим свойства наноструктур, является их форма. Довольно  часто образуются такие структуры как нанокластеры, наноострова, нанонити и нанопровода. Изредка образуются причудливые пальцеобразные выросты на границах ступеней. Недавно такие структуры были обнаружены при изучении с помощью сканирующего туннельного микроскопа сплава, образующегося при напылении атомов платины на ступенчатую поверхность меди (111) [1]. Теоретическое моделирование данного процесса дает нам возможность лучше понять кинетику образования сплава Pt/Cu(111) и изучить его свойства в зависимости от параметров, при которых происходит напыление.
В данной работе для моделирования формирования сплава Pt/Cu(111) исспользовался метод самообучающегося кинетического Монте Карло. Для описания взаимодействия атомов  были использованы потенциалы, полученные в рамках метода сильной связи [2]. Были найдены такие параметры для взаимодействия Pt-Pt и Pt-Cu, чтобы наилучшим образом воспроизводились энергии и диффузионные барьеры, найденные с помощью ab initio расчетов. Вычисление диффузионных барьеров проводилось с помощью метода упругой ленты [3]. Так как при моделировании формирования сплава Pt/Cu(111) система часто попадает в глубокие энергетические ямы, то производилось ускорение алгоритма с помощью метода средней частоты [4].
В результате исследования были вычислены параметры потенциалов для системы Pt/Cu(111). Предложен алгоритм формирования энергетических корзин для ускорения моделирования с использованием алгоритма кинетического Монте Карло. Получены зависимости относительной длины ступеней при напылении атомов платины от температуры и скорости напыления. Предложен механизм роста пальцеобразных выростов и появления свободных кластеров, состоящих из атомов меди и платины, на поверхности. Наши результаты качественно хорошо согласуются с экспериментальными.
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