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С помощью модели Фриделя для d-зоны переходного металла и модели локального дефекта для

полупроводника получены аналитические выражения для перехода заряда (электронов или дырок) между

металлом и полупроводником и высоты барьера Шоттки. Показано, что учет намагниченности металла

ведет к увеличению перехода заряда и связанного с этим вклада в высоту барьера Шоттки. Численные

оценки представлены для контактов Со и Ni с 6H- и 4H-политипами SiC.
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Несмотря на восьмидесятилетнюю историю теоре-

тического изучения контакта металл−полупроводник,

единой общепринятой модели барьера Шоттки (БШ)
до сих пор не существует [1–3]. Среди подходов к

расчету высоты БШ популярны модели, в которых

положение уровня Ферми на интерфейсе связывается с

локальными дефектными состояниями полупроводника

(дефектные модели). В работах Людеке и др. [4,5] была
предложена модель, основанная на теории адсорбции

Андерсона−Ньюнса [6,7]. Модифицированный вариант

модели [4,5] был затем использован для расчетов высоты

БШ на контакте металлов с политипами карбида крем-

ния [8,9]. В настоящей работе мы применим модель [8,9]
к описанию ситуации, когда металлическими компонен-

тами БШ являются магнитные 3d-металлы Fe, Co и Ni.

Согласно [4,5,8,9], контактная поверхность полупро-

водника описывается локальным уровнем дефекта εde f .

При этом предполагается, что поверхностная концен-

трация дефектов Nde f ≪ Nsur f , где Nsur f ∼ 1015 cm−2 —

поверхностная концентрация атомов. По аналогии с [6,7]
запишем плотности состояний уровней дефекта в виде

ρσ
de f (ω) =

1

π

Ŵσ (ω)

π
(

ω − εde f − 3σ (ω)
)2

+ Ŵ2
σ (ω)

. (1)

Здесь σ =↑,↓ — спиновый индекс, Ŵσ (ω) = πV 2ρσ
met(ω)

и 3σ (ω) = V 2P
∞
∫

−∞

ρσ
met(ω

′)dω′/(ω − ω′) — функции

уширения и сдвига уровня εde f , V— матричный элемент

взаимодействия металл−полупроводник, ρσ
met(ω) —

плотность состояний металла, P — символ главного

значения интеграла. Для описания ρσ
met(ω) восполь-

зуемся моделью Фриделя [10], описывающей магнетизм

Стонера [11]:

ρσ
met(ω) =

{

5/Wd, |ω − ω0σ | 6 Wd/2,

0, |ω − ω0σ | > Wd/2,
(2)

где ω — энергетическая переменная, Wd — ширина

d-зоны, ω0σ — центр подзоны для спиновой проекции σ .

Полагая Ŵ = 5πV 2/Wd , легко показать, что

3σ (ω) = (Ŵ/π) ln

∣

∣

∣

∣

∣

ω − ω0σ + Wd/2

ω − ω0σ −Wd/2

∣

∣

∣

∣

∣

. (3)

Здесь, как и в большинстве работ, основанных на мо-

дельном подходе к проблеме, мы игнорируем наличие

s -зоны 3d-металлов, так как, во-первых, ширина s -зоны
Ws ≫ Wd , так что 1/Ws ≪ 5/Wd . Во-вторых, в соот-

ветствии с методом связывающих орбиталей Харрисо-

на [12,13] матричный элемент связи d-орбитали металла

с s p3-орбиталью дефекта в 2 раза больше, чем для связи

s -орбитали.
Число электронов в dσ -состоянии равно

Nσ
met = 5(EF − ω0σ + Wd/2)/Wd , где EF — уровень

Ферми. В дальнейшем в качестве компонентов БШ

будем рассматривать Co и Ni. Воспользовавшись

данными по числам заполнения, приведенными в [11]
(см. табл. 2.1 в указанной работе), для кобальта

получаем wd ≡ ω0↓ − ω0↑ = 0.4Wd(Co), для никеля

имеем wd ≡ ω0↓ − ω0↑ = 0.2Wd(Ni), где мы для

простоты округлили числа заполнения, положив

N↑
met(Co) = N↑

met(Ni) = 5, N↓
met(Co) = 3, N↓

met(Ni) = 4.

Отметим, что по данным [14] намагниченности на

поверхности и в объеме образцов никеля практически

совпадают.
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Согласно данным, приведенным в [1,15], работы выхо-

да никеля φ(Ni) для граней (100), (110) и (111) равны

соответственно 4.89−5.22, 5.04 и 5.35 eV, справочник [15]
дает значения 5.22, 5.04 и 5.35 eV. Для монокристаллов

кобальта данные по работе выхода в [1,15] отсутствуют,
однако для поликристалла в [15] приводится значение

φ(Co) = 4.41 eV. Отметим, что для поликристалла нике-

ля имеем φ(Ni) = 4.5 eV [15]. Двухпроцентная разница

φ(Co) и φ(Ni) для поликристаллов позволяет предполо-

жить, что значения работ выхода для граней (100), (110)
и (111) кобальта близки к соответствующим значениям

для никеля.

Поскольку Wd(Co) = 4.35 eV и Wd(Ni) = 3.78 eV, на

один электрон приходятся энергетические интервалы

δ(Me), равные соответственно 1.11 и 0.84 eV. Тогда

энергии центров d-зон относительно вакуума имеют вид

ω0(Me) = −
[

φ(Me) + NMeδ(Me)
]

,

где NCo = 1.43 и NNi = 1.98. Следовательно,

потолок (дно) d-зоны отвечает энергии

ω±(Me) = ω0(Me) ±Wd(Me)/2 относительно вакуума.

В настоящей работе мы намерены получить лишь

качественные результаты, поэтому, полагая для кобальта

и никеля φ = 5 eV, приближенно получим ω+ ≈ −4 eV

ω0 ≈ −6 eV и ω_ ≈ −8 eV для обоих металлов. При на-

личии магнитного момента имеем ω0,±↑ = ω0,± + wd/2

и ω0,±↓ = ω0,± − wd/2, где wd = 1.6 и 1.2 eV для Co

и Ni соответственно. Тогда в случае кобальта d-зона
(относительно вакуума) занимает интервал энергий от

E top
met = −3.2 eV до Ebot

met = −8.8 eV, для никеля d-зона
простирается от E top

met = −3.4 eV до Ebot
met = −8.6 eV.

Рассмотрим в качестве полупроводниковых компонен-

тов контакта политипы карбида кремния. Для положений

центра Eg0 и верхнего (нижнего) края Eg± запрещенной

зоны для 6H (4H)-политипов получим относительно

вакуума

Eg+ = −χ = −3.45(−3.17) eV,

Eg0 = −(χ + Eg/2) = −4.95(−4.74) eV,

Eg− = −(χ + Eg) = −6.45(−6.30) eV,

где χ — электронное сродство, Eg — ширина запре-

щенной зоны [16,17]. Таким образом, уровень Ферми

металла располагается вблизи центра запрещенной зоны

полупроводника, т. е. EF ≈ Eg0 или φm ≈ χ + Eg/2. Еще

одно обстоятельство, которое следует отметить, состоит

в том, что d-зона металла практически перекрывает всю

запрещенную зону политипов 6H- и 4H-SiC (здесь мы

пренебрегаем узкой энергетической щелью (Eg+ − ω+),
равной 0.03 eV в верхней части запрещенной зоны 4H-

политипа при контакте с кобальтом и 0.23 eV при

контакте с никелем).
Оценим теперь значение энергии дефекта εde f . В даль-

нейшем под дефектами будем понимать нестехиомет-

рические вакансии в подрешетках кремния и угле-

рода политипов SiC [16,17]. Согласно простым оцен-

кам в рамках теории сильной связи [7,18], уро-

вень вакансии лежит вблизи центра запрещенной

зоны. В этой области энергий можно положить

εde f + 3σ (ω) ≈ εde f + 3σ (εde f ) ≡ εσde f .

При температуре T = 0 число заполнения dσ -состоя-

ния nσ
de f =

EF
∫

Ebot
met

ρσ
de f (ω)dω. Полагая ω0 = Eg0 = 0, |εde f |,

Ŵ ≪ Eg/2 < |Ebot
met |, получим приближенно

nσ
de f =

1

π
arccot

εσde f − EF

Ŵ
, (4)

где в правой части уравнения (4) мы пренебрегли

слагаемым π−1arccot[(Ebot
met − εσde f )/Ŵ].

Уровень Ферми системы металл−полупроводник, от-

считываемый от центра запрещенной зоны, определяется

самосогласованным уравнением

EF = χ + Eg/2− φm − 8de f Zde f . (5)

Здесь 8de f = −4πe2lNde f , Nde f — поверхностная кон-

центрация дефектов, 2l — толщина двойного электриче-

ского слоя, образованного заряженными дефектами и их

изображениями в металле, e — величина заряда элек-

трона, Zde f = 1− nde f — заряд дефекта, nde f =
∑

σ nσ
de f .

Поскольку для электронного полупроводника высота

БШ, отсчитываемая от потолка валентной зоны, равна

8n
b = φm − χ + 8de f Zde f , (6)

для ее вычисления требуется найти решения системы

двух самосогласованных уравнений (4) и (5), что в

общем случае можно сделать только численно. Здесь

рассмотрим лишь частный случай, позволяющий, одна-

ко, понять, к каким результатам приводит учет намагни-

ченности металлического компонента контакта.

Положив EF = Eg0 = 0 или φm = χ + Eg/2, перепи-

шем уравнения (4) и (5) в виде

nde f =
1

π

∑

σ

arccot
εde f + 3σ (εde f ) + 8de f Zde f

Ŵ
. (7)

Здесь

3↑,↓(εde f ) = (Ŵ/π) ln | f ∓
+/ f ∓

−|,

f ∓
± = Wd/2∓ wd/2± εde f /2,

где верхние (нижние) индексы соответствуют знакам

перед вторым (третьим) слагаемым. Считая |εde f | ≪ Ŵ,

(Wd − wd)/2, получим

Zde f ≈
2εde f

πŴ

(

1−
28de f

πŴ
+

4ŴWd

π(W 2
d − w2

d)

)

. (8)

В рамках тех же приближений магнитный момент

mde f = n↑
de f − n↓

de f , наведенный металлом на дефекте,

равен

mde f ≈
8εde f Wd

π2(W 2
d − w2

d)
. (9)

Отметим прежде всего, что Zde f ∝ εde f /Ŵ. Тот же ре-

зультат при |εde f | ≪ Ŵ можно получить и в стандартной
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задаче об адсорбции одиночного атома (в нашем случае

дефекта) на металлической подложке [6,7]. С учетом (9)
выражение (8) может быть переписано как

Zde f = Znm
de f + mde f ,

где Znm
de f ≈ (2εde f /πŴ)(1 − 28de f /πŴ) — немагнитный

вклад в заряд дефекта. Из формулы (9) следует так-

же, что с ростом намагниченности металла Mmet =
= N↑

met − N↓
met растут величины wd и mde f . Так, напри-

мер, полагая, как и выше, Wd(Co) = Wd(Ni), получим

mde f (Co)/mde f (Ni) ≈ 1.1. Перепишем теперь выраже-

ние (6) в виде суммы немагнитного (8n
b)nonmag =

= Eg/2 + 8de f Znm
de f и магнитного (8n

b)mag = 8de f mde f

вкладов в высоту БШ. Так как знак mde f совпадает

со знаками εde f и Znm
de f , намагниченность металла

увеличивает переход заряда и вызванное этим пере-

ходом изменение высоты БШ. Таким образом, изме-

нение высоты барьера Шоттки пропорционально на-

веденной намагниченности на дефекте. Легко пока-

зать, что отношение mde f /Znm
de f ∼ Ŵ/Wd ∼ 0.1, так что

(8n
b)nonmag ∼ Eg/2 + 1.18de f Znm

de f и (8p
b)nonmag ∼ Eg/2−

−1.18de f Znm
de f для электронного и дырочного полупро-

водников соответственно. Таким образом, намагничен-

ность металла приводит к изменению высоты барьера

Шоттки на ∼ 0.18de f (оценка по максимуму). Отметим,
что величина параметра Ŵ во многом определяется

технологией формирования барьера Шоттки. То же

можно сказать и о реальных концентрациях Nde f , опре-

деляющих значение 8de f полупроводниковых дефектов

(не только нестехиометрических, но и внесенных при

формировании контакта).

В заключение подчеркнем, что нам неизвестны работы

по БШ, в которых обсуждалась бы роль намагниченно-

сти металлического компонента контакта. Поэтому здесь

мы ограничились лишь качественными (порядковыми)
оценками, не прибегая к расчетам, проведенным в [8,9].
Отметим, что магнитные состояния в барьерах Шоттки

могут представлять интерес для приборных структур

спинтроники (см., например, [19,20]).
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