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Анализ современных научных данных показывает, что в последнее десятилетие особое внимание научных лабораторий всего мира уделяется исследованию одномерных структур – наноконтактов (НК) и нанопроводов (НП)[1-3]. Интерес к этим наноструктурам объясняется наличием у них ряда уникальных физических свойств, это и низкоразмерный магнетизм, и баллистическая квантовая проводимость [4]. Одним из основных направлений исследований на данный момент является изучение магнитных свойств наноразмерных наноструктур (НК и НП) [], спинового электронного тока через магнитные нанопровода и наноконтакты [], такие НП и НК могут быть рассмотрены как спиновые фильтры, пропускающие баллистический ток с преимущественно одной спиновой поляризацией [5]. Особое внимание сегодня уделяется изучению состояний намагниченности наноразмерных объектов, а также факторов, влияющих на изменение в них магнитного порядка. Так большое внимание уделяется задаче об исследовании состояния магнитного упорядочения в одномерных свободных нанопроводах и в проводах, сформированных на поверхностях немагнитных металлических подложек []. Кроме того, большой интерес сегодня уделяется проблеме влияния на состояние намагниченности проводов примесных атомов или молекул из окружающей среды []. Возможность управления магнитным состоянием наноструктур по средством изменения молекулярного окружения нанопроводов становится сегодня одной из главных задач наноэлектроники и спинтроники. Также исследуется влияние размерности нанообъектов на их магнитные свойства. Особый интерес представляет изучение электронных свойств многокомпонентных наноструктур (одномерных наносплавов – смешанных НК и НП), в которых посредством изменения элементного состава появляется возможность управления электронными свойствами системы в целом, как следствие появляется возможность управлять проводимостью этих структур [6,7]. Сплавление двух и более элементов на атомном уровне приводит к появлению новых уникальных и зачастую неожиданных свойств атомной и электронной структуры. Ввиду сложного характера межатомного взаимодействия в низкоразмерных структурах их электронные свойства в значительной степени зависят от атомной структуры и геометрии. Поэтому только комплексный подход к исследованию наноструктур, заключающийся в одновременном изучении процессов их формирования и роста, свойств их атомной и электронной структуры, дает правильное описание этих нанообъектов, полный и точный анализ их физических свойств. В данной работе проводится исследование свойств атомной и электронной структуры, а также магнитных свойств магнитных нанопроводов на поверхностях металлических немагнитных подложек.
Расчеты выполнены методом первопринципной молекулярной динамики на основе теории функционала электронной плотности Томаса Ферми. Для вычислений была использована программа, итерационно решающая самосогласованную систему уравнений Кона-Шэма с использованием PAW - псевдопотенциалов в базисе плоских волн [8,9]. В вычислениях использовались приближения локальной плотности (ЛП) и обобщенного градиента (ОГ) потенциала обменно-корелляционного взаимодействия. Для интегрирования в обратном пространстве задавалась специальная сетка k-точек 1х1х7 по схеме, предложенной Монкхорстом и Паком [10]. 
Первоначально в работе были изучены магнитные свойства свободных проводов кобальта и изучены особенности их электронной структуры. Изучено влияние атомной структуры на магнитные свойства нанопроводов. Результаты расчетов показали, что при растяжении-сжатии одномерного Co провода происходит перестройка его атомной структуры, сжатие провода приводит к искажению его линейной геометрии, структура НП становится зигзаговой. При сжатии линейного провода до межатомного расстояния, соответствующего равновесному состоянию линейной конфигурации, провод начинает искажаться и формируется новая геометрия нанопровода. Исследование электронных свойств системы показало, что существует корреляция между изменениями атомной структуры провода и его магнитными свойствами. Локальный магнитный момент атомов кобальта в проводе изменяется при сжатии-растяжении провода, что объясняется перестройкой его электронной структуры. На последнем этапе работы нами были изучены магнитные свойства Co нанопроводов, сформированных на поверхности немагнитной медной подложки. Первоначально была изучена атомная структура нанопровода, исследовано влияние поверхности на геометрию провода. Далее проведены магнитные расчеты, которые позволили определить состояние намагниченности провода на поверхности подложки и связать его магнитные свойства с магнитным состоянием свободного провода. 
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