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Теоретически в рамках нестационарной теории функционала электронной плотности, а также экспе-

риментально методом спектральной эллипсометрии исследованы диэлектрические и оптические свойства

полупроводниковых соединений BiTeI и BiTeCl. Обнаружены анизотропия диэлектрических констант в

длинноволновом пределе и дисперсии объемных плазмонов σ и σ+π в продольных и поперечном направ-

лениях кристаллов. Показано, что учет спин-орбитального взаимодействия в данных системах является

необходимым для получения согласия теории с результатами оптических измерений.
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В последнее время пристальное внимание иссле-

дователей привлекает возможность управления спи-

новой степенью свободы электронов внешним элек-

трическим полем. На данной основе можно созда-

вать устройства спинтроники [1, 2]. Очевидными

кандидатами на реализацию таких устройств яв-

ляются системы, в которых важную роль играет

спин-орбитальное взаимодействие (СОВ), связываю-

щее спиновые и орбитальные моменты электронов, в

частности теллурогалоиды висмута, поскольку в них

наблюдается гигантское спин-орбитальное расщепле-

ние электронных состояний [3]. Электронная струк-

тура теллурогалоидов висмута как в объеме, так и

на поверхности достаточно подробно изучена [3–15].

Для практических применений данных соединений

важное значение имеет изучение их оптических и ди-

электрических свойств. До настоящего времени та-

кие исследования в основном проводились в низко-

энергетической области электронных переходов до

энергий 1–2 эВ [16–21]. Электронные переходы боль-

ших энергий малоизучены.

Данное письмо посвящено исследованию опти-

ческих и диэлектрических свойств теллурогалои-

1)e-mail: rusinovip@gmail.com

дов BiTeI и BiTeCl в области оптических переходов

вплоть до энергий 30 эВ. В работе теоретически полу-

чены три компоненты комплексной диэлектрической

функции (ДФ), соответствующие трем направлени-

ям осей координат. На их основе рассчитаны функ-

ция потерь (ФП), а также показатели поглощения и

преломления (k и n). Показано, что на рассматрива-

емые величины влияет ряд факторов: выбранное на-

правление в пространстве, эффекты локального по-

ля (ЭЛП), учет спин-орбитального взаимодействия

(СОВ), выбор обменно-корреляционного функциона-

ла (ОКФ).

Во всем диапазоне энергий были обнаружены зна-

чительные отличия между продольными (a∗, b∗) и

поперечной (c∗) компонентами ДФ. Вне зависимости

от направления значительный вклад в ДФ связан с

ЭЛП, что объясняется неоднородностью электрон-

ного газа вследствие слоистого характера кристал-

лической структуры BiTeI и BiTeCl. В области до

5 эВ важное значение имеет учет СОВ, что связа-

но с вкладом в электронный спектр вблизи запре-

щенной щели релятивистских эффектов. Кроме то-

го, в диапазоне энергий до 1.5 эВ существует зависи-

мость от выбора ОКФ. Все указанные факторы ска-

зываются на получаемых диэлектрических констан-
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