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Из экспериментальных работ известно, что компоненты тензора диэлектрической проницаемости ε

зависят от толщин слоев многослойных тонких пленок, а при нанометровых слоях необходимо дополни-

тельно учитывать межслоевые интерфейсы. Данная работа посвящена ответу на вопрос, с чем связано

влияние данных интерфейсов на свойства пленок. Показано, что вклад межзонных матричных эле-

ментов для ферромагнитных пленок, имеющих недиагональные компоненты тензора диэлектрической

проницаемости, определяет соотношение между диагональной и недиагональной компонентами тензора

ε при толщинах ферромагнитного слоя порядка 10 нм.
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1. Как известно, интерфейсные явления во мно-

гом определяют свойства различных многослойных

структур [1, 2]. В полупроводниковых гетерострукту-

рах интерфейсы влияют на рабочие характеристики

создаваемых устройств [3, 4]. В магнитных гетеро-

структурах спинтроники от свойств интерфейса на

границе раздела магнитный/немагнитный слой за-

висит прохождение спин-поляризованного тока и ве-

личина эффекта гигантского магнитосопротивления

[5–7]. В настоящей работе мы рассматриваем влия-

ние интерфейсов между магнитным и немагнитными

слоями на магнитооптические свойства многослой-

ных структур, в частности, на соотношение между

диагональными и недиагональными компонентами

тензора диэлектрической проницаемости ε.

Экспериментальные исследования частотной

зависимости компонент тензора диэлектрической

проницаемости тонких пленок железа ε в сло-

истой структуре слой Fe/искусственный оксид

SiO2/подложка Si (100) методом спектральной

магнитооптической эллипсометрии [8] выявили для

тонких слоев Fe с толщинами 77.0 ± 0.6, 33.5 ± 0.6

и 11.5 ± 0.6 нм зависимость компонент тензора ε не

только от частоты света, но и от толщины слоя. В

то же время для образца с толщиной слоя железа

d(Fe) = 160.5± 0.8 нм значения компонент тензора ε

позволяют рассматривать его как объемный образец
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[9], что характерно для образца с толщиной много

больше толщины скин-слоя. Более того, анализ дан-

ных для самых тонких слоев (d(Fe) = 11.5 ± 0.6 нм)

показал необходимость учета интерфейсов на гра-

нице Fe/vacuum (толщина интерфейса 0.58 нм с

содержанием железа 50 %) и Fe/SiO2 (толщина

0.12 нм с содержанием железа 50 %), в то время

как для остальных, более толстых пленок, ком-

поненты тензора диэлектрической проницаемости

нечувствительны к учету межслоевых интерфейсов.

В связи с этим возникает вопрос, с чем связано

влияние интерфейсов на свойства тонких пленок?

Возможно, с перестройкой электронной структуры

вблизи поверхности или с изменением матричных

элементов дипольных межзонных переходов?

В данной статье для ответа на этот вопрос мы

анализируем общие выражения для действительной

и мнимой части компонент тензора диэлектрической

проницаемости. Получено упрощенное представле-

ние, разделяющее вклады межзонной плотности со-

стояний и дипольных межзонных матричных эле-

ментов, из которого следует независимость от часто-

ты отношения мнимых частей диагональной и недиа-

гональной компонент тензора. Экспериментальные

данные для тонких слоев (d(Fe) = 11.5 ± 0.6 нм) по-

казывают, что такое отношение, действительно, по-

стоянно практически во всем измеряемом спектраль-

ном диапазоне, но нарушается в узком интервале

частот.
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2. Тензор диэлектрической проницаемости ε на-

магниченного ферромагнетика строится на основе

вынужденной анизотропии и, при параллельности

вектора намагниченности оси z, выглядит следую-

щим образом [10, 11]:

[ε] =



εxx εxy 0

εyx εyy 0

0 0 εzz


 . (1)

При проведении расчетов компонент тензора ди-

электрической проницаемости ε(q, ω) в зависимости

от частоты в рамках теории линейного отклика [12] и

в рамках зонной теории на основе теории функциона-

ла плотности [13] используются следующие выраже-

ния для мнимой части тензора при волновом векторе

q → 0:

Im εαβ(ω) =
4π2e2

Ω
lim
q→0

1

q2

∑

c,v,k

2δ(Eck − Evk − ω)×

× 〈uc,k+eαq|uv,k〉〈uc,k+eβq|uv,k〉∗, (2)

где индексы c и v обозначают незаполненные и за-

полненные зоны (для полупроводников – зону прово-

димости и валентную зону, соответственно), а uλk –

волновая функция орбитали λ = c, v с волновым век-

тором k. Здесь Ω есть объем элементарной ячейки,

eα – компоненты единичного вектора. Множитель 2

появляется за счет суммирования по спину электро-

нов.

Для вещественной части обычно используют

формулу Крамерса–Кронига [13]:

Re εαβ(ω) = 1 +
2

π
P

∞∫

0

Im εαβ(ω
′)ω′

ω′2 − ω2 + iη
dω′. (3)

При расчете диэлектрической проницаемости ме-

талла, вместо валентной зоны и зоны проводимо-

сти есть две зоны: d и sp. Соответственно, выраже-

ние для нахождения мнимой части диэлектрической

проницаемости можно переписать в длинноволновом

пределе q → 0 через матричные элементы межзон-

ных переходов 〈uc,k+eαq)|uv,k〉 = dαcv(k):

Im εαβ(ω) =
4π2e2

Ω
lim
q→0

1

q2

∑

c,v,k

2δ(Eck − Evk − ω)×

× dαcv(k)d
β
cv(k)

∗. (4)

Таким образом, в выражение для мнимой части

диагональной компоненты тензора Im εxx будет вхо-

дить квадрат x-компоненты межзонного матричного

элемента |dxcv|2, зависящего от волнового вектора k, а

в выражение для мнимой части недиагональной ком-

поненты Im εxy войдет произведение x, y компонент

dxcv(d
y
cv)

∗.
Если матричные элементы слабо зависят от вол-

нового вектора, то из-под суммы по k в формуле (4)

можно вынести средние по зоне Бриллюэна матрич-

ные элементы 〈dxcv〉, 〈dycv〉. Введем межзонную плот-

ность состояний Ncv(ω):

Ncv(ω) =
1

Ω

∑

k

2δ(Eck − Evk − ω). (5)

Тогда мнимая часть компонент тензора принима-

ет вид

Im εxx(ω) = 4π2e2
∑

c,v

Ncv(ω)|〈dxcv〉|2, (6)

Im εxy(ω) = 4π2e2
∑

c,v

Ncv(ω)〈dxcv〉〈ycv〉∗. (7)

Такое приближенное представление позволяет

разделить вклады от изменения электронных энер-

гий за счет интерфейсов (которые входят в меж-

зонную плотность состояний), от изменений матрич-

ных элементов межзонных переходов. Мы заранее не

знаем, как сильно зависят матричные элементы от

номера зоны, в простейшем приближении двух зон

(sp = 1, d = 2) сумма по зонным индексам уходит, и

остается

Im εxx(ω) = 4π2e2N12(ω)|〈dx12〉|2, (8)

Im εxy(ω) = 4π2e2N12(ω)〈dx12〉〈dy12〉∗. (9)

Из выражений (8), (9) видно, что ключевое отли-

чие между мнимыми частями диагональной и недиа-

гональной компонент тензора ε заключается в разли-

чии матричных элементов, в то время как межзон-

ная плотность состояний входит в обе компоненты

одинаково. При этом ранее в экспериментах [8] мы

наблюдали, что диагональные компоненты тензора

(1) для всех толщин пленок железа получаются оди-

наковыми как при учете интерфейсов при обработке

данных измерений, так и без учета интерфейсов. В

то же время недиагональная компонента (1) зависит

от присутствия интерфейса для самых тонких пле-

нок. Соответственно, ниже мы проверяем гипотезу о

том, что именно вклад матричных элементов в вы-

ражениях (8), (9) определяет вклад интерфейсов при

формировании значений недиагональных компонент

тензора диэлектрической проницаемости.

Согласно выражениям (8), (9), отношение

Im εxx(ω)/Im εxy(ω) определяется как отношение
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матричных элементов 〈dx12〉/〈dy12〉, и ожидается,

что эта величина будет не зависеть от энергии (и,

соответственно, от возможных изменений энер-

гии за счет интерфейса), что можно проверить

экспериментально.

3. Ранее были опубликованы результаты экспе-

риментального исследования методом спектральной

магнитооптической эллипсометрии образцов струк-

туры Fe/SiO2/Si, полученных методом термическо-

го испарения в вакууме, а именно величины компо-

нент тензора диэлектрической проницаемости слоя

Fe [8, 9]. Используя эти данные, в настоящей работе

для самого тонкого образца с толщиной слоя железа

11.5± 0.6 нм мы рассчитали зависимость отношения

Im εxx(ω)/Im εxy(ω) от частоты света в области ви-

димого спектрального диапазона (рис. 1). Значения

Рис. 1. (Цветной онлайн) Oтношение мнимых частей

диагональной и недиагональной компонент тензора ди-

электрической проницаемости тонкопленочного образ-

ца Fe/SiO2/Si. На вставке – увеличенный в масштабе

спектральный интервал 1.875–2.075 эВ

компонент тензора ε были рассчитаны с использова-

нием многослойной модели образца и с учетом межс-

лоевых интерфейсов на границе Fe/vacuum (толщина

0.58 нм с содержанием железа 50 %) и Fe/SiO2 (тол-

щина 0.12 нм с содержанием железа 50 %).

Видно, что для данного образца на боль-

шей части видимого спектрального диапазона

выполняется условие независимости отношения

Im εxx(ω)/Im εxy(ω) от энергии падающего излу-

чения. Выброс в области 3–3.3 эВ появляется в

результате перехода через нуль недиагонального

элемента Im εxy(ω). Особенности в этой области

спектра обсуждались подробно в работе [8], где был

проведен спин-поляризованный расчет плотности

электронных состояний. Из этого расчета следует

(рис. 3 в [8]), что особенность на нашем рис. 1 в обла-

сти энергий 3–3.3 эВ ассоциирована с межзонными

d−p переходами.

4. Как видно из рис. 1, и особенно на вставке к

рис. 1, отношение матричных элементов 〈dx12〉/〈dy12〉,
действительно, можно считать постоянным почти

во всем интервале измеряемого диапазона частот.

В этом интервале спектральная зависимость компо-

нент тензора определяется межзонной плотностью

состояний и можно утверждать, что различие диаго-

нальных и недиагональных компонент обусловлено

только различием матричных элементов межзонных

переходов. В то же время имеется интервал энер-

гий от 3 до 3.3 эВ, в котором отношение матрич-

ных элементов резко возрастает по модулю. Срав-

нение в данном интервале энергий абсолютных зна-

чений мнимых частей диагональной и недиагональ-

ных компонент тензора, приведенных в работе [8],

показывает, что Im εxx(ω) мала, но отлична от ну-

ля, в то время как Im εxy(ω) близка к нулю. Это

возможно, если матричный элемент dy12 близок к

нулю для энергий от 3 до 3.3 эВ. Для более тол-

стых образцов (с толщиной слоя Fe более 33 нм), где

роль интерфейса заведомо незначительна, Im εxy(ω)

не обращается в нуль и особенность в отношении

Im εxx(ω)/Im εxy(ω) в данном диапазоне энергий от-

сутствует. Таким образом, подавление матричного

элемента dy12 для энергий от 3 до 3.3 эВ для пленок

толщиной 11 нм есть эффект интерфейса.
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