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Аннотация. Внедрение тонкопленочных магнитных материалов на подложках в
микро- и наноэлектронику требует детального понимания их зонной структуры и тер-
моэлектрических явлений, возникающих на контактах. В статье представлены современ-
ные исследования в этой области, подчеркивающие актуальность работы и степень изу-
ченности темы. Для моделирования энергетической структуры контактов Ni/GaAs ис-
пользована модель Шоттки-Мотта, дополненная поправками на поверхностные состояния
и температурные эффекты. В рамках моделей Шоттки и Андерсона проанализировано
влияние оксидного промежуточного слоя на электронные состояния системы, а также
термоэлектрические эффекты Томсона и Пельтье. Исследованы особенности взаимодей-
ствия металлических и полупроводниковых подложек с тонкопленочными структурами.
Рассмотрены случаи применения как вырожденных, так и невырожденных полупровод-
никовых подложек, что позволило выявить ключевые закономерности в формировании
контактных явлений.
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MODELING OF THERMOELECTRIC PROPERTIES OF
STRUCTURES BASED ON FERROMAGNETIC FILMS ON

Ni/Cu AND Ni/GaAs SUBSTRATES
A. A. Rodionova, V. V. Filippov

Abstract. The integration of thin-film magnetic materials on substrates into micro- and
nanoelectronics requires a detailed understanding of their band structure and thermoelectric
phenomena arising at the interfaces. The article presents current research in this field,
highlighting the relevance of the work and the extent of prior studies. The Schottky-Mott
model, supplemented with corrections for surface states and temperature effects, was used to
simulate the energy structure of Ni/GaAs contacts. Within the framework of the Schottky and
Anderson models, the influence of an oxide intermediate layer on the electronic states of the
system, as well as the thermoelectric Thomson and Peltier effects, was analyzed. The features
of interaction between metallic and semiconductor substrates with thin-film structures were
investigated. Cases involving both degenerate and non-degenerate semiconductor substrates
were examined, revealing key patterns in the formation of contact phenomena.
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ВВЕДЕНИЕ

Современная микро- и наноэлектроника требуют совершенствования существующих кон-
тактных структур и создание качественно новых квантовых устройств. Основным структур-
ным элементом современной технологической базы электроники является контакт металл-
полупроводник (металл-оксид-полупроводник), поэтому исследования влияния подложки на
критические явления в низкоразмерных системах очень важны [1]. Наноконтакты на осно-
ве никеля (Ni), меди (Cu) и арсенида галлия (GaAs) весьма распространены в электронике
ввиду их механических, химических и электрических параметров. Особый интерес вызыва-
ет их применение в высокопроизводительных электронных устройствах, где ключевую роль
играют электрофизические и магнитные свойства. Моделирование энергетических структур
таких контактов позволяет оптимизировать их параметры, что согласуется с актуальными за-
дачами создания материалов с управляемыми характеристиками для квантовых технологий
и термоэлектрических преобразователей [2, 3].

Для получения никелевых плёнок могут быть использованы различные методы вакуумно-
го и химического осаждения. Среди наиболее распространённых технологических подходов
следует выделить: магнетронное распыление, молекулярно-лучевую эпитаксию, электрохи-
мическое осаждение и термовакуумное напыление [6, 8–10]. Данные методы позволяют кон-
тролировать морфологию и структурное совершенство формируемых слоёв, что является
критически важным для обеспечения заданных функциональных свойств контактов.

В данной статье рассматривается моделирование энергетических контактных структур
Ni/Cu и Ni/GaAs, которые имеют непосредственное отношение к проводимости и другим
электрическим свойствам [4,5,6]. Моделирование этих структур критически важно для пони-
мания поведения контактов и их влияния на работу устройств.

1. МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭНЕРГЕТИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ
КОНТАКТА Ni/Cu

Металлические наноструктурированные контакты системы Ni/Cu имеют особое значение
в микроэлектронике, а также при создании металлических соединений с улучшенной элек-
тропроводностью и повышенной термической стабильностью. Моделирование энергетической
структуры позволяет исследовать изменение проводимости и контактного сопротивления
при взаимном влиянии никеля и меди [7]. Важными аспектами, которые следует учитывать
при моделировании, являются взаимная диффузия атомов двух металлов на наноразмерном
уровне, а также формирование межфазного слоя между Ni и Cu, который может существенно
влиять на электрофизические и термодинамические характеристики контактов.

Графическая иллюстрация энергетической структуры контакта Ni/Cu, представленная на
рис. 1, демонстрирует характерные особенности электронного взаимодействия в межфазной
области [11]. В исходном состоянии наблюдается разница работ выхода материалов: ΦNi «
5,0 эВ для никеля и ΦCu « 4,7 эВ для меди. После образования контакта происходит вы-
равнивание уровней Ферми, устанавливающее единый электрохимический потенциал по всей
системе.

В переходной области толщиной 0,6-2 нм, что подтверждается расчетными и эксперимен-
тальными данными, отмечается плавный изгиб зон проводимости без образования запре-
щенной зоны. Этот процесс сопровождается частичным смешением электронных орбиталей
Ni(3d) и Cu(3d), формирующий гибридизированные состояния на границе раздела. Важным
отличием от системы Ni/GaAs является отсутствие выраженного барьера Шоттки, а также
наличие незначительного дипольного слоя с потенциалом около 0,3 эВ на межфазной грани-
це.
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(а) (б)

Рис. 1. Зонная диаграмма структуры Ni{Cu: а) до контакта; б) после контакта.

Следует отметить, что для субмикронных размеров в системе Ni/Cu изгиб зон не превы-
шает 0,1 эВ и характеризуется плавным пространственным изменением, что подтверждается
результатами расчетов методом функционала плотности [12]. Данные особенности электрон-
ной структуры существенно влияют на транспортные свойства металлического контакта [13]
и его поведение в рабочих условиях [14]. Для металлических контактов (Ni-Cu) толщина
барьерного слоя (d) определяется по формуле [12,13]:

d “
d

2εε0∆ϕ

e2DpEF q , (1)

где: DpEF q — плотность состояний на уровне Ферми, ε0 “ 8,85 ¨ 10´12 Ф/м (электрическая
постоянная), ε « 1 (относительная диэлектрическая проницаемость для металлов), ϕ0 “
ΦNi ´ ΦCu “ 5,0 ´ 4,7 “ 0,3 эВ (контактная разность потенциалов), e “ 1,6 ¨ 10´19 Кл (заряд
электрона), N « 8,5 ¨ 1028 м3 (концентрация электронов в меди). Получаем для структуры
Ni/Cu d „ 0,8 нм.

Расчет толщины барьерного слоя (d) для системы Ni/Cu определяется согласно модели
Родерика для металлических контактов:

d “
c

2εε0ϕ0

eN
, (2)

получаем d « 0,62 нм.
Расчет толщины барьера согласуется с экспериментами [14] и моделью [12]. Эксперимен-

тальные данные обычно показывают большие значения из-за возникающих поверхностных
дефектов, примесей на границе и термического воздействия при осаждении [14, 15]. Для точ-
ных расчетов необходимо учитывать реальную концентрацию дефектов (Ndq, температурные
эффекты, а также кристаллографическую ориентацию поверхностей.

В модели Шоттки-Мотта, при контакте уровни Ферми (EF q Ni и Cu выравниваются. Раз-
ница работ выхода (ΦNi « 5,0 эВ, ΦCu « 4,7эВ) создает контактную разность потенциалов
[12, 13]. В металлических контактах электроны рассеиваются на дефектах переходной зоны,
адаптируясь к изменению плотности состояний у уровня Ферми, где формируется переходная
область („1-10 нм) и происходит частичное смешение электронных состояний. На границе
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наблюдается незначительное плавное изменение энергии электронных состояний зон в пере-
ходной области, а кроме того, возможно образование дипольного слоя.

2. ЭНЕРГЕТИЧЕСКАЯ СТРУКТУРА СИСТЕМЫ Ni/GaAs

Модель электронной структуры Ni/GaAs существенно отличается от системы Ni/Cu: ес-
ли в первой формируется потенциальный барьер Шоттки, то в случае Ni/Cu наблюдается
плавное сопряжение электронных зон, характерное для металлических соединений.

Наноконтакты Ni/GaAs играют важную роль в производстве полупроводниковых
устройств и светодиодов [16]. Моделирование энергетической структуры таких контактов
позволяет изучить взаимодействие между металлом и полупроводником, а также определить
механизмы образования барьеров Шоттки. Ключевыми аспектами моделирования Ni/GaAs
являются энергетические уровни и профили потенциальной энергии на границе раздела меж-
ду металлоидами. Важно учитывать воздействие внешних факторов, таких как температура
и напряжение, на стабильность контактной структуры [17, 18].

Сравнительный анализ энергетических диаграмм контактов Ni/GaAs по модели Шоттки-
Мотта [4, 19] представлен на рисунке 2.

Таблица 1. Ключевые энергетические параметры материалов.
Параметр Ni GaAs
Работа выхода электрона из металла (Φmq 5,0 эВ -
Энергия электронного сродства (XSq - 4,07 эВ
Ширина запрещенной зоны полупроводника (Eg) - 1,42 эВ

На графической иллюстрации (рис. 2) эволюции зонных диаграмм идеальных контактов
никеля к полупроводникам GaAs наблюдается “изгиб” зон в приповерхностной области, на-
ряду с этим происходит смещение уровня Ферми к середине запрещенной зоны [12, 20].

Реальные характеристики контактов Ni/GaAs будут существенно зависеть от [2, 5, 9, 16]:
1. Поверхностных состояний. Плотность поверхностных состояний „1013 см2 способна

фиксировать положение уровня Ферми вблизи середины запрещенной зоны GaAs, препят-
ствуя его смещению при изменении внешних условий (температуры, напряжения). Это при-
водит к отклонению от идеальной модели Шоттки-Мотта.

2. Оксидных прослоек. Наличие 1-2 монослоев Ga2O3 увеличивает барьер на 0,1-0,3 эВ.
3. Температурного эффекта. При T > 300K происходит уменьшение ΦBn на „ 0,01 эВ/град,

что приводит к увеличению туннельной составляющей тока и изменению профиля зонной
структуры [8, 9].

Таблица 2. Сравнительная таблица характеристик контактов Ni{GaAs.

Параметр Ni/n-GaAs Ni/p-GaAs
Тип контакта Барьер Шоттки Омический переход
Высота барьера 0,9-1,0 эВ 0,3-0,5 эВ
Ширина ОПЗ 50-100 нм 10-30 нм
Механизм переноса Термоэлектронная эмиссия Туннелирование

Необходимые энергетические параметры для Ni и невырожденного кристалла GaAs, ука-
занные в таблице 2, приведены из литературы [20, 21].

Таким образом, для n-GaAs высокий барьер (0,9 эВ) полезен для выпрямляющих кон-
тактов, который можно применять в СВЧ-диодах и фотодетекторах. Для p-GaAs низкий
барьер (0,4 эВ) способствует омическому поведению. Следовательно, требуется легирование
ą 1019 см´3 для идеального омического контакта [4, 19].
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а) Ni/n-GaAs
б) Ni/р-GaAs

в) Ni/n-GaAs

г) Ni/р-GaAs

Рис. 2. Зонная диаграмма контакта Ni/GaAs: а), б) невырожденные полупроводники; в), г)
вырожденные полупроводники.

3. ТЕРМОЭЛЕТРИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА КОНТАКТНЫХ СТУРКТУР

Эффект Пельтье представляет собой одно из ключевых термоэлектрических явлений, иг-
рающих важную роль в современных технологиях энергопреобразования и терморегулирова-
ния. Он возникает при прохождении электрического тока через контакт двух разнородных
проводников или полупроводников, сопровождаясь выделением или поглощением тепла в за-
висимости от направления тока [22]. Данный эффект обусловлен различием коэффициентов
термоэлектродвижущей силы (термоЭДС) материалов [23] и находит применение в систе-
мах охлаждения, термостабилизации и генерации электроэнергии [24]. Определим числовые
параметры эффекта Пельтье на основе известных моделей.

Для системы Ni/Cu: термоЭДС Ni « -19 мкВ/К, термоЭДС Cu « +1,8 мкВ/К. Значитель-
ная разница („20,8 мкВ/К) указывает на влияние эффекта Пельтье при прохождении тока
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через контакт этих металлов, который связан с термоЭДС материалов соотношением [24]:

Π “ T ¨ ∆S, (3)

где: T — температура, ∆S — разность коэффициентов термоЭДС.
Для Ni/Cu при комнатной температуре (300 K) получаем:

Π “ 300 К ¨ 20,8 мкВ{К « 6,24 мВ. (4)

Следовательно, при протекании тока через контакт Ni-Cu будет выделяться или погло-
щаться тепло в зависимости от направления тока: при движении электронов от Ni к Cu
наблюдается поглощение тепла на границе раздела, при противоположном переносе заряда
энергия выделяется.

Для GaAs термоЭДС находится в диапазоне „100–500 мкВ/К, что дает разницу с Ni еще
больше, а значит наблюдается сильный эффект Пельтье [16, 22, 23].

В общем случае формула для мощности тепловыделения/поглощения имеет вид [23]:

Q“Π¨I“pSA´SBq¨T ¨I , (5)

где: QP — мощность тепла Пельтье (Вт), Π “ pSA ´ SBq ¨ T — коэффициент Пельтье (В),
SA,SB — коэффициенты термоЭДС материалов (В/К), T — абсолютная температура (К), I—
сила тока (А).

Применим правило знаков [22]: если Π ¨ I ą 0 Ñ выделение тепла; если Π ¨ I ă 0 Ñ
поглощение тепла.

Контакт Ni (S = -19 мкВ/К) — Cu (S = +1,8 мкВ/К):

ΠNi´Cu “ p´19 ´ 1,8q ¨ 10´6 ¨ T “ ´20,8 ¨ 10´6T rВs. (6)

При I>0 электроны движутся в направлении от Ni к Cu. Коэффициент Пельтье имеет
отрицательный знак, следовательно происходит поглощение тепла на границе.

Рассмотрим контакт Ni/n-GaAs (S = -500 мкВ/К):

ΠNi´GaAs “ p´19 ´ p´500qq ¨ 10´6 ¨ T “ `487 ¨ 10´6 ¨ T rВs. (7)

При I>0 результирующий знак “+”, следовательно происходит выделение тепла.
Эффект Томсона можно описать через работу выхода (Φq, используя термодинамический

потенциал системы [25]:
dQ

dx
“ τj

dT

dx
, (8)

где: τ — коэффициент Томсона, связанный с работой выхода через соотношение:

τ “ T
dS

dT
« dΦ

dT
, (9)

S — термоЭДС материала, Φ — работа выхода.
Электроны на уровне Ферми при нагреве получают дополнительную энергию „ kB∆T .

Это изменяет эффективную работу выхода:

ΦpT q “ Φ0 `
ˆ
dΦ

dT

˙
T. (10)

Градиент температуры вызывает пространственное изменение Φpxq. Тогда разница работ
выхода на горячем и холодном краях:

∆Φ “ Φhot ´ Φcold «
ˆ
dΦ

dT

˙
∆T. (11)
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Температурная зависимость работы выхода для контактирующих металлов Ni (Φ0 « 5,0
эВ) и Cu (Φ0 « 4,7 эВ) принимает вид [26]:

dΦNi

dT
« ´0,1мэВ{К, dΦCu

dT
« `0,05мэВ{К. (12)

Коэффициент Томсона в пересчете на мкВ для контактирующих материалов принимает
значения:

τNi « ´15мкВ{К, τCu « `7мкВ{К. (13)

У полупроводников зависимость сложнее, так как температура существенно влияет на
электронное сродство и положение уровня Ферми. К тому же, комбинированный эффект
дает сильную температурную зависимость. GaAs (χ « 4,07 эВ, Eg = 1,42 эВ) [27]:

dΦ

dT
« dχ

dT
` 1

2

dEg

dT
. (14)

Для GaAs dEg

dT
« ´0,4 мэВ/К. Результирующий коэффициент Томпсона:

TGaAs « ´200 . . . ´ 300 мкВ{К. (15)

Возникновение термоЭДС в цепи из двух разнородных материалов при наличии градиента
температуры связано с эффектом Зеебека. Рассмотрим его проявление в контактах Ni/Cu и
Ni/GaAs [21].

1. Система Ni/Cu (металл-металл)
Коэффициент Зеебека (Sq:
SNi « ´19 мкВ/К (отрицательный, дырочный);
SCu «+1,8 мкВ/К (положительный, электронный).
ТермоЭДС в контакте Ni-Cu:

V “ pSNi ´ SCuq ¨ ∆T “ p´19 ´ 1,8q ¨ ∆T « ´20,8мкВ{К ¨ ∆T. (16)

Знак минус означает, что при нагреве Ni относительно Cu ток электронов направлен от Ni
к Cu (или дырки — от Cu к Ni), т.е. при нагреве Ni (отрицательный Sq электроны диффунди-
руют в сторону холодного края. В Cu (положительный Sq электроны движутся к горячему
краю. Результирующая термоЭДС определяется разностью коэффициентов [23].

2. Система Ni/GaAs (металл-полупроводник)
GaAs (n-тип):
SGaAs « ´100 . . . ´ 500мкВ{К (зависит от легирования); SNi « ´19 мкВ/К.
ТермоЭДС в контакте Ni-GaAs:

V “ pSNi ´ SGaAsq ¨ ∆T. (17)

Для n-GaAs (SGaAs « ´300 мкВ/К):

V “ p´19 ´ p´300qq ¨ ∆T « `281мкВ{К ¨ ∆T. (18)

Положительный знак указывает на то, что ток электронов направлен от GaAs к Ni при
нагреве GaAs. В n-GaAs электроны диффундируют от горячего конца к холодному (из-за
отрицательного Sq. В Ni электроны также движутся от горячего к холодному, но слабее.
Результирующая термоЭДС определяется разницей коэффициентов [28].

Квантовые эффекты в наноконтактах Ni/X (X = Cu, GaAs), изученные в работе [29],
объясняют отклонения в коэффициентах Зеебека и Пельтье за счет изменений плотности
состояний электронов на границе раздела.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

При формировании пленок Ni на GaAs появляется возможность создавать туннельные
барьеры для электронов и дырок [29], т. е. состояние пленки Ni и ее работа выхода ока-
зывает существенное влияние на рассмотренные в работе эффекты, поскольку остальные
характеристики и их параметры определяются работой выхода электронов контактирующих
материалов.

Для системы Ni/Cu значительный эффект на термоэлектрические явления оказывает раз-
личие коэффициентов термоЭДС материалов (-19 мкВ/К для Ni и +1,8 мкВ/К для Cu), что
при комнатной температуре приводит к коэффициенту Пельтье (около 6,24 мВ). Направление
теплопереноса зависит от ориентации тока: при движении электронов от Ni к Cu наблюдается
поглощение тепла на границе раздела.

В случае контакта Ni/GaAs термоэлектрические эффекты выражены значительно сильнее
из-за большей разницы термоЭДС (до -500 мкВ/К для GaAs), что обусловлено полупроводни-
ковой природой материала. Здесь при аналогичном направлении тока происходит выделение
тепла на границе. Важным фактором, влияющим на величину эффектов, является наличие
оксидных прослоек, которые могут увеличивать высоту барьера на 0,1-0,3 эВ.

Температурные зависимости работ выхода материалов определяют особенности эффекта
Томсона в этих структурах, что важно для гетерогенных контактов (Ni/Cu, Ni/GaAs), где
дополнительно проявляется контактная разность потенциалов. Разница в коэффициентах
Зеебека определяет значительную величину (в мкВ) и знак данного эффекта.

Приведенные в работе расчеты могут использоваться для практических расчетов кинети-
ческих свойств структур магнитных нанопленок Ni на подложке.
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