
132                                                           Физика / Physics 

Известия Юго-Западного государственного университета. Серия: Техника и технологии /  
Proceedings of the Southwest State University. Series: Engineering and Technologies. 2024;14(3):132–146 

Оригинальная статья / Original article 
 

УДК 538.9 

https://doi.org/10.21869/2223-1528-2024-14-3-132-146                                                  

Моделирование квантовых состояний в твердотельных 

ферромагнитных наноструктурах 

А. А. Родионова1,2, В. В. Филиппов2,3 

1 Елецкий государственный университет имени И. А. Бунина 
  ул. Коммунаров, д. 28, г. Елец 399770, Российская Федерация 

2 Липецкий государственный педагогический университет имени П. П. Семенова-Тян-Шанского 
  ул. Ленина, д. 42, г. Липецк 398020, Российская Федерация 

3 Московский государственный университет технологий и управления имени К. Г. Разумовского  
  (Первый казачий университет), Липецкий казачий институт технологий и управления (филиал)  
  ул. Краснознаменная, влд. 4, г. Липецк 398006, Российская Федерация 

 e-mail: nastya97zhidkova@yandex.ru 

Резюме 

Цель работы. Выявление и анализ математических выражений для энергетического спектра носителей 

заряда в наноразмерных магнитных пленках никеля и структурах Ni-Cu (подложка), а также NiO-Ni-Cu (под-

ложка).  

Методы. В работе на основе основных квантово-механических представлений, с учетом граничных усло-

вий для связанных квантовых ям получены выражения для энергетического спектра электронов. Ферромаг-

нитные свойства никеля учитываются посредством величины эффективной массы. Решение нелинейных 

уравнений, определяющих дискретные энергетические уровни, достигалось численными методами с ис-

пользованием математического пакета Mathcad.  

Результаты. Получены трансцендентные выражения для энергий свободных носителей заряда в кванто-

вых ямах ферромагнитных пленок никеля, показано влияние положения никеля на медной подложке. Пока-

зано, что использование медной подложки приводит к увеличению плотности энергетических уровней в 

никелевой нанопленке. В рамках модели Андерсона рассмотрено влияние оксидного слоя на одноэлектрон-

ные состояния в нанопленках никеля и его оксида. На основе численного решения полученных в работе 

трансцендентных уравнений показано влияние соотношения толщин ферромагнитного металла и его ок-

сида на энергетические уровни электронов, локализованных в оксидном слое.  

Заключение. Представленные в работе формулы для спектра энергий учитывают энергетический рельеф 

сложной квантовой ямы, размеры пленки, поверхностного оксида и значительную эффективную массу в 

области ферромагнитной пленки. Показано, что увеличение эффективной массы в магнитных гетеро-

структурах приводит к повышению электронной плотности состояний. Обнаружено, что плотность элек-

тронных состояний в области поверхностного оксида никеля практически независима от толщины нике-

левой пленки. Результаты и выводы работы могут быть использованы для теоретического прогнозиро-

вания физических свойств магнитных наноструктур, в частности элементов спинтроники.  
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Abstract 

Purpose of the article. Identification and analysis of mathematical expressions for the energy spectrum of charge 

carriers in nano-sized magnetic films of nickel and Ni-Cu (substrate), as well as NiO-Ni-Cu (substrate) structures. 

Methods. In this work, based on basic quantum mechanical concepts and taking into account the boundary conditions 

for coupled quantum wells, expressions for the energy spectrum of electrons are obtained. The ferrimagnetic properties 

of nickel are taken into account through the effective mass value. The solution of nonlinear equations that determine 

discrete energy levels was achieved by numerical methods using the Mathcad mathematical package. 

Results. Transcendental expressions for the energies of free charge carriers in quantum wells of ferromagnetic nickel 

films are obtained, and the influence of the position of nickel on the copper substrate is shown. It has been shown that 

the use of a copper substrate leads to an increase in the density of energy levels in the nickel nanofilm. The influence 

of the oxide layer on single-electron states in nanofilms of nickel and its oxide is considered within the framework of 

the Anderson model. Based on the numerical solution of the transcendental equations obtained in the work, the influ-

ence of the ratio of the thicknesses of a ferromagnetic metal and its oxide on the energy levels of electrons localized in 

the oxide layer is shown. 

Conclusions. The formulas presented in the work for the energy spectrum take into account the energy relief of a 

complex quantum well, the dimensions of the film, surface oxide, and the significant effective mass in the region of the 

ferromagnetic film. It has been shown that an increase in the effective mass in magnetic heterostructures leads to an 

increase in the electron density of states. It was found that the density of electronic states in the region of surface nickel 

oxide is practically independent of the thickness of the nickel film. The results and conclusions of the work can be used 

for theoretical prediction of the physical properties of magnetic nanostructures, in particular spintronic elements. 
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Введение 

Согласно литературным данным [1], 
перспективными материалами современ-
ной спинтроники являются квантовораз-
мерные структуры на основе никеля [2] и 
его оксида (NiO) [3]. Самостоятельные 
пленки и покрытия на основе никеля по-
лучили широкое применение также благо-
даря своим механическим и химическим 
свойствам [4]. В электронике нанострук-
туры из Ni и NiO получили распростране-
ние благодаря своим электромагнитным 
свойствам и химической стойкости к 
агрессивным внешним воздействиям [3].  

Пленки никеля получают, как пра-
вило, на поверхности металлов, используя 
методы вакуумного осаждения [5], элек-
трохимического [6] или химического вы-
деления [7]. Для стабилизации структур 
или для управления электромагнитными 
свойствами зачастую пленки Ni покры-
вают слоем NiO. Данные оксидные пленки 
могут быть получены высокотемператур-
ным окислением Ni [8] или вакуумным 
осаждением NiO [9]. Теоретические [10] и 
экспериментальные исследования [11] 
указывают, что NiO проявляет свойства 
полупроводника p-типа с шириной запре-
щенной зоны порядка 3,5–4 эВ. Остальные 
известные окиси никеля практически не 
образуются и в данной работе их влияние 
не оценивается. 

Таким образом, при практическом ис-
пользовании пленок Ni необходимо рас-
сматривать структуру NiO-Ni на металли-
ческой или полупроводниковой поверхно-
сти. Наноструктуры ферромагнитный ме-
талл-оксид представляют особый интерес 
благодаря возможностям управления их 
электронными свойствами за счет размер-
ных и полевых эффектов.  

В известной литературе [12] по-
дробно описывается энергетический 
спектр свободных электронов при движе-
нии в области потенциальных барьеров и 
квантовых ям различной сложности [13], 

однако на практике при образовании твер-
дотельных наноструктур необходимо учи-
тывать не только сложный рельеф потен-
циальной энергии, но и изменение эффек-
тивной массы. Для большинства металлов 
эффективная масса электрона близка к 
массе свободного электрона, однако для 
ферромагнетиков это условие суще-
ственно нарушается.  

В данной работе теоретически рас-
смотрено взаимовлияние контактирую-
щих слоев NiO-Ni на энергетическую 
структуру квантовых пленок. Показана 
необходимость учета величины эффектив-
ной массы при расчетах свойств гетеро-
структур. Рассмотрены три физико-мате-
матические модели: самостоятельная 
квантовая яма Ni на неактивной диэлек-
трической подложке, например, SiO2, ге-
тероструктура Ni-Cu на подложке меди и 
оксидированная нанопленка никеля на 
подложке. 

Материалы и методы 

Моделирование самостоятельной 
квантовой точки Ni 

Для дальнейшего теоретического ана-
лиза используем модель идеализирован-
ного резкого гетероперехода, которая 
была предложена Р. Андерсоном [14], в 
рамках которой изменение параметров ме-
талла (полупроводника) происходит на ге-
терогранице скачком, отсутствуют лока-
лизованные на гетерогранице дополни-
тельные электронные состояния, вблизи 
гетерограницы не образуются электриче-
ские диполи атомарного масштаба [15].  

Характерной особенностью ферро-
магнитных материалов в намагниченном 
состоянии [16] является значимое значе-
ние эффективной массы свободных элек-
тронов m*>>me (me = 9,110-31 кг) [17]. Па-
раметры, необходимые для расчета 
свойств нанопленок конкретных разме-
ров, представлены в таблице 1.  
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Таблица 1. Параметры магнитных материалов Ni и подложки (Cu) [8; 18–22] 

Table 1. Parameters of magnetic materials Ni and substrate (Cu) [8; 18–22] 

Материал Работа выхода  
(глубина потенциальной ямы), эВ 

Эффективная масса электрона, 
m*/me  

NiO  5,35–5,55 1 
Ni 4,91–5,01 10–12 

Cu (подложка) 4,36–4,7 1,0–1,3 

Известно, что ферромагнетизм ни-
келя обусловлен особенностями строения 
внешних электронных оболочек его ато-
мов: электроны недостроенной 3d-обо-
лочки (вследствие параллельной ориента-
ции атомных магнитных моментов) со-
здают не скомпенсированный спиновый 
магнитный момент со средней величиной 
на один атом 0,6μB  (μB – магнетон Бора) 
[23]. Значимое электрон-электронное вза-
имодействие ведет также к существен-
ному возрастанию эффективной массы 
электрона m*. Эффективная масса элек-
трона в теории ферми-жидкости связана с 
коэффициентом электронной теплоемко-
сти  (коэффициент Зоммерфельда) [16; 
22]:  

2 2 2/3

2 2

* (3 )
,

e B A e

m zn

m k N zm

 



ℏ

  A
N

n
M


 ,       (1) 

где kB – постоянная Бора; NA – постоянная 
Авогадро; z – валентность металла  
(z(Ni) = 2); n – концентрация атомов в еди-
нице объема (определяемая плотностью  

и молярной массой M). Размерный пара-
метр γ (мДж/(мольK2)) зависит от степени 
коррелированности электронных систем, 
например, для ферромагнетиков: (Ni) =  
= 7,04; (Fe) = 4,9, а для немагнитных  
металлов (диа- и парамагнетиков):  
γ(Cu) = γ(Au) = 0,69, (Ag) = 0,64 [22]. Та-
ким образом, на основании эксперимен-
тальных данных обзорной работы [22] ко-
эффициент Зоммерфельда в ферромагнит-
ных материалах на порядок превышает 
аналогичные значения в диа- и парамагне-
тиках, что соответствует современным 
теоретическим представлениям о метал-
лической связи [16].  

Рассмотрим последовательно виды 
квантовых ям (КЯ), образуемых на основе 
материалов, представленных в таблице 1. 
В дальнейших расчетах выбираем наибо-
лее применяемые в известных работах 
экспериментальные величины, представ-
ленные в таблице 2. Приведенные ниже 
расчеты выполнены в математическом па-
кете Mathcad.  

Таблица 2. Параметры материалов, моделируемых квантовых структур 

Table 2. Parameters of materials, simulated quantum structures 

Материал Работа выхода  
(глубина потенциальной ямы), эВ 

Эффективная масса электрона, 
m*/me  

NiO  5,5 1 
Ni 5,0 12 

Cu (подложка) 4,5 1,3 
 

Первоначально рассмотрим наиболее 
простую, качественную модель 
нанопленки металла, которой является 

модель квантовой ямы конечной глубины 
(рис. 1, U0 ≠ ∞). 
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Рис. 1. Энергетическая модель одномерной квантовой ямы  

Fig. 1. Energy model of a one-dimensional quantum well  

Здесь и далее учитываем размер a – 
глубину КЯ (работа выхода электрона U0), 
а также эффективную массу электрона m* 
[21; 22].  

Условия квантования энергетиче-
ского спектра в данном случае являются 
известными [12; 13] и представляются в 
виде 
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где  

1 02 ( ) / ,ek m E U  ℏ  2 2 * /k m E ℏ . (3) 

Согласно приведенному выражению 
(2) можно определять положения энерге-
тических уровней электронов в пленке Ni 
в зависимости от толщины пленки а. 

Выполненное моделирование (рис. 2) 
показывает существенное влияние эффек-
тивной массы на плотность электронных 
состояний в КЯ.

     
                                    а                                                        б 

Рис. 2. Структура энергетических уровней в квантовой яме Ni: а, б – положение уровней   

для случая emm   

Fig. 2. Structure of energy levels in a Ni quantum well: a, б – the position of the levels for the case  
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                                  в                                                            г 

Рис. 2. Структура энергетических уровней в квантовой яме Ni: в, г – положение уровней с учетом 

величины m  

Fig. 2. Structure of energy levels in a Ni quantum well:  в, г – position of levels taking into account the 

magnitude 

 
Модель квантовой ямы Ni на под-

ложке Cu 
Рассмотрим моделирование энергети-

ческих спектров в нанопленке никеля тол-
щиной а на медной подложке (рис. 3). Ис-
пользование медной подложки (для полу-
чения структур Ni-Cu) позволяет получать 

хорошее сцепление с никелевой пленкой.  
Используемая медная подложка, как пока-
зано в работе [7], практически не окисля-
ется в процессе электрохимического обра-
зования функциональной пленки никеля.

 

Рис. 3. Схема дна зоны проводимости в слоистой структуре  

вакуум-никель-металлическая подложка  

Fig. 3. Scheme of the bottom of the conduction band in a layered  

vacuum-nickel-metal substrate structure 
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Значение потенциальных энергий, 
эффективных масс и волновых функций 
определяются следующим образом в об-
ластях 1–3: 

1

2
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Тогда уравнение Шредингера имеет 
вид 
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Для области 2 
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Для области 3 
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3
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2
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Граничные условия, следующие из 
требований непрерывности волновой 
функции и плотности потока вероятности, 
образуют систему уравнений: 
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(15)

 

Решая уравнения (15), получаем дис-
персионное соотношение для уровней 
энергии в яме, которое можно представить 
в виде  

3 31 2 2 1
2

1 3 2 3 1 2

tg 1 0.
m m m

a
m m m

   
         

(16) 

Численные модели, представленные 
на рисунке 4, позволяют увидеть, что 
наличие медной подложки усиливает вли-
яние величины эффективной массы. Рас-
стояние между нижними энергетическими 
уровнями в никеле на подложке стано-
вится порядка 0,1 эВ. Для наблюдения эф-
фектов размерного квантования необхо-
димо условие kT << ΔE, температура ме-
нее 100 К.  
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Рис. 4. Структура энергетических уровней в КЯ Ni на медной подложке с учетом толщины ямы:  

а, в – положение уровней для случая emm  ; б, г – положение уровней с учетом величины m  

Fig. 4. Structure of energy levels in a Ni QW on a copper substrate, taking into account the well thickness:  

a, в – the position of the levels for the case ; б, г – position of levels taking into account the value 

 

Оксидированная структура NiO-Ni 
на подложке Cu 

Рассмотрим энергетический спектр 
носителей заряда в сложной яме, содержа-
щей «провал», учитывая, что эффектив-
ные массы носителей зарядов изменяются 
в зависимости от рельефа потенциальной 
ямы. Проанализируем модель, представ-
ляющую квантовую яму, состоящую из  

4 областей, схема которой указана на ри-
сунке 5.  На данном рисунке mi – эффек-
тивная масса носителей заряда в каждом 
из материалов структуры; V1 и V2 – поло-
жения дна зоны проводимости (для ни-
келя) и потолка валентной зоны (для NiO); 
a, b – толщины нанослоев, образующих 
среднюю область резонансно-туннельной 
структуры.



140                                                           Физика / Physics 

Известия Юго-Западного государственного университета. Серия: Техника и технологии /  
Proceedings of the Southwest State University. Series: Engineering and Technologies. 2024;14(3):132–146 

 

Рис. 3. Энергетическая диаграмма носителей заряда в слоистой структуре оксид-металл (пленка) 

– подложка  

Fig. 5. Energy diagram of charge carriers in a layered structure of oxide-metal (film) – substrate 

 
Как известно, в каждой из областей 

сложной ямы квантование энергии описы-
вается уравнением 
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Значение потенциальных энергий и 
эффективных масс в выражении (17) опре-
деляются следующим образом: 
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Решение уравнения Шредингера для 
каждой из областей представляется в виде 
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Требования конечности и непрерыв-
ности волновой функции, а также непре-
рывности плотности потока вероятности 
образуют систему уравнений: 
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Полученная система (22) имеет не-
тривиальные решения лишь тогда, когда 
определитель, составленный из коэффи-
циентов при неизвестных (Ai, Bi , i = 1–4), 
равен нулю. В итоге получаем выражение 
для определения спектра энергии в КЯ, 
которое удобно представить в виде 
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Полученные условия для квантования 
энергий позволяют проанализировать 
влияние оксидирования и толщины окси-
дной пленки на энергетический спектр но-
сителей заряда в структурах наноэлектро-
ники.  

Аналогичным способом, используя 
модель, указанную на рисунке 3, и уравне-
ния (17)–(22), можно определить условия 
квантования для структуры NiO-Ni-Cu в 
области провала (E < V2): 
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(24)

 

Условия квантования (24) опреде-
ляют спектр энергии для электронов в об-
ласти )0;( b . 

Представленное на рисунке 6 числен-
ное моделирование показывает, что тол-
щина квантовой ямы Ni и величина эффек-
тивной массы Ni на медной подложке 
практически не влияет на плотность энер-
гетических уровней в КЯ NiO. Снижение 
толщины пленки прогнозируемо увеличи-
вает разность между соседними энергети-
ческими уровнями.  



142                                                           Физика / Physics 

Известия Юго-Западного государственного университета. Серия: Техника и технологии /  
Proceedings of the Southwest State University. Series: Engineering and Technologies. 2024;14(3):132–146 

     

а                                                                         б 

     

в                                                                        г 

Рис. 4. Структура энергетических уровней в КЯ оксидированной структуры NiO-Ni на подложке Cu  

с учетом толщины ямы: а, в – положение уровней для случая emm  ; б, г – положение 

уровней с учетом величины m  

Fig. 6. Structure of energy levels in the QW of the oxidized NiO-Ni structure on a Cu substrate, taking into  

 account the well thickness: a, в – the position of the levels for the case; б, г – position of levels taking  

 into account the magnitude 

 

Результаты и их обсуждение 

Представленные выражения позво-
ляют прогнозировать необходимую тем-
пературу в тонких магнитных пленках, не-

обходимых для наблюдения квантово-раз-
мерных эффектов. В частности, согласно 
полученным расчетам в нанопленках ни-
келя ширина энергетической щели между 
нижними энергетическими уровнями со-
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ставляет порядка 0,01 эВ. Принимая тре-
бование, что kT >> ΔE, получаем требова-
ние для температур T ≤ 10 К (для условия 
kT ≈ 0,1ΔE).  

Необходимо также указать, что при 
туннелировании через полупроводнико-
вые частицы малых размеров заряд моле-
кулы в течение некоторого времени (полу-
периода Т/2) изменяется на -е, вследствие 
чего происходит значительное изменение 
энергетической структуры. При этом по-
ложение вновь образовавшегося верхнего 
заполненного уровня не совпадает с ниж-
ним свободным для нейтрального кла-
стера. Таким образом, существует неопре-
деленность по энергии, что связано с ча-
стотным пределом использования подоб-
ных одноэлектронных приборов на моле-
кулярных кластерах ωmax ≈ ΔE/ћ. В случае 
рассматриваемых наноструктур данная 
величина ωmax составляет 1012 Гц. Полу-
ченную граничную частоту можно про-
гнозировать за счет толщины пленки, вли-
яния подложки и оксидной пленки по 
представленным в работе выражениям. 

Выводы 

На основании полученных моделей 
можно сделать следующие выводы: 

1. Учет эффективной массы ферро-
магнетика приводит к существенному уве-
личению плотности энергетических уров- 

ней (по отношению к КЯ тех же размеров 
для немагнитных металлов) 

2. Использование медной подложки 
приводит к увеличению плотности энерге-
тических уровней (по отношению к изоли-
рованной пленке Ni с соответствующей 
толщиной). При этом толщина пленки Ni 
оказывает наиболее существенное влия-
ние на распределение энергетических 
уровней. 

3. Моделирование оксидированной 
структуры на медной подложке также по-
казало высокую степень влияния эффек-
тивной массы на плотность энергетиче-
ских уровней. Однако влияние отношения 
толщин нанослоев проявляется только в 
слое Ni, изменения плотности распределе-
ния энергетических уровней в КЯ NiO из 
проведенного моделирования не обнару-
жено. 

Таким образом, в работе получены 
выражения, определяющие энергетиче-
ский спектр в металлических квантовых 
точках на подложке. Магнитные свойства 
материалов учтены значением эффектив-
ной массы электрона на основании мо-
дельных представлений ферми-жидкости. 
Показано, что учет эффективной массы в 
КЯ с ферромагнитными включениями яв-
ляется весьма значимым фактором для 
расчета плотности энергетических состоя-
ний.  
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