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Abstract

We theoretically investigate the spin-flop transition in easy-axis antiferromagnets, with particular
emphasis on nickel oxide and related materials. Using a simple phenomenological energy function that
incorporates hexagonal anisotropy within the easy magnetization plane, we analyze the behavior of the
antiferromagnetic state in the presence of an external magnetic field. It is demonstrated that a magnetic
field applied parallel to the easy plane can induce a spin-flop transition, as long as the field is collinear
with one of the easy axes within the easy plane. This finding is complementary to a more conventional
situation of a spin-flop transition in easy-axis antiferromagnets placed in magnetic field applied along
their easy axis. In contrast to the first-order transition in easy-axis materials, the transition in easy-plane
systems is shown to be of second order. It is accompanied by a discontinuity in the differential magnetic
susceptibility. The latter may serve a clear experimental signature of the spin flop. We compare our
theoretical predictions with available experimental magnetometry data and find that the data partially
support our conclusions. Furthermore, we show that the proposed theoretical framework can be used to
extract key parameters of the antiferromagnetic state, including anisotropy constants and exchange fields,
directly from magnetometry measurements. These results extend the understanding of field-induced phase
transitions in antiferromagnets and may be relevant for the interpretation of magnetic response data in a
broad class of easy-plane antiferromagnetic materials.
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Аннотация
Мы теоретически исследуем переход типа спин-флоп в антиферромагнетиках с лёгкой осью,

уделяя особое внимание оксиду никеля и родственным материалам. Используя простую феномено-
логическую энергетическую функцию, учитывающую гексагональную анизотропию в плоскости
лёгкого намагничивания, мы анализируем поведение антиферромагнитного состояния во внешнем
магнитном поле. Показано, что магнитное поле, приложенное параллельно плоскости лёгкого
намагничивания, может индуцировать спин-флоп-переход при условии, что направление поля
коллинеарно одной из лёгких осей в этой плоскости. Этот результат дополняет более традиционную
ситуацию спин-флопа в антиферромагнетиках с лёгкой осью, помещённых в магнитное поле,
направленное вдоль лёгкой оси. В отличие от перехода первого рода, характерного для материалов
с лёгкой осью, показано, что в системах с лёгкой плоскостью спин-флоп является переходом второго
рода. Он сопровождается разрывом дифференциальной магнитной восприимчивости, что может
служить отчётливым экспериментальным признаком перехода. Мы сравниваем теоретические
предсказания с доступными экспериментальными данными магнитометрии, частично подтверждаю-
щими наши выводы. Кроме того, показано, что предложенный теоретический подход позволяет
извлекать ключевые параметры антиферромагнитного состояния, включая константы анизотропии
и обменные поля, непосредственно из магнитометрических измерений. Полученные результаты
расширяют понимание магнитополевых фазовых переходов в антиферромагнетиках и могут
использоваться при интерпретации магнитного отклика в широком классе антиферромагнитных
материалов с лёгкой плоскостью.

Ключевые слова: оксид никеля, NiO, переход спин-флоп, антиферромагнетик типа лёгкая
плоскость, восприимчивость

Introduction
In recent years we witness growing interest toward the so-called antiferromagnetic spintronics [1–3].

This area of applied research aims to manipulate antiferromagnetic (AFM) order parameter for various
technological needs, such as information storage/transmission, energy accumulation, etc.

To successfully address these challenges, AFM materials with well-characterized and verified properties
are required. One such material is nickel oxide (NiO). This compound has been studied for many decades
using various experimental techniques, and its physical and magnetic properties are well documented in the
scientific literature.

Nickel oxide is an antiferromagnetic material of the “easy-plane” type. Traditionally, it has been
assumed that AFMs of this type do not exhibit a spin-flop transition, which has always been associated with
the easy-axis anisotropy. In this work, we propose a simple formalism that demonstrates that a spin-flop
transition is in fact possible even in easy-plane AFMs, provided that (weaker) anisotropy exists within the
easy plane, which is indeed realized for NiO. Unlike the well-known easy-axis spin-flop transition, which is
first-order, the easy-plane spin-flop is second-order transition.

Experimental work on this problem is rather limited [4]. The available data partially support our
conclusions. Yet more experimental and theoretical work is necessary to elucidate this issue. To stress the
importance of this work we want to note that the data obtained from observing the spin-flop transition can
be used to calculate and refine several AFM material-parameters values. Clearly, magnetometry experiments
is considerably more cost-effective and accessible in comparison to many other experimental techniques, e.g.,
neutron scattering, that often are used to extract the AFM state data.

Magnetic field parallel to easy axis within easy plane
We study the magnetic properties of NiO in its antiferromagnetic phase as function of applied magnetic

field H. Our material has hard axis along [111] direction. The plane {111} normal to [111] is the easy plane.
The easy plane is not isotropic, however. Instead, it has hexagonal structure: within the plane there are three
easy axes and three hard axes. This symmetry structure is important for our choice of the magnetic energy
function:

𝐸 = 𝐾 cos(𝜃1 + 𝜃2)−𝐴(cos 6𝜃1 + cos 6𝜃2). (1)

Writing this expression we assumed that the AFM is characterized by two sublattice magnetizations, M1,2,
such that |M1| = |M2| = 𝑀0. To simplify our calculations, 𝑀0 is absorbed in definitions of energy function
parameters. Variables 𝜃1,2 represent angles between M1,2 and the easy axis, 𝐾 is the exchange coupling, 𝐴 is
the anisotropy inside {111} plane. Easy-plane geometry is shown in Fig. 1.
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Figure 1 – Schematic illustration of the magnetic configuration inside easy plane. The blue dashed lines represent
the three equivalent easy axes. The external magnetic field H is applied along the vertical easy axis. The sublattice
magnetization vectors M1 and M2 have identical magnitude 𝑀0. Their directions relative to the vertical easy axis are

characterized by angles 𝜃1,2.

We see that the exchange is the smallest when 𝜃1 + 𝜃2 = 𝜋, which is basically the requirement that the
sublattice magnetizations must be antiparallel in the AFM phase. The anisotropy term, on the other hand, is
the smallest when 𝜃1,2 = 𝜋𝑛1,2/3, where 𝑛1,2 are integers. These values represent the easy axes directions. It
is trivial to check that 𝐸 is the smallest when

𝜃1 =
𝜋𝑛

3
, 𝜃2 =

𝜋(3− 𝑛)

3
, (2)

for 𝑛 = 0, . . . , 5. These six solutions correspond to three easy axes inside the {111} plane, see Fig. 1.

Now we account for the magnetic field applied along one of these easy axes. For definiteness, assume
that the magnetic field is parallel to the axis corresponding to 𝜃1 = 0, 𝜃2 = 𝜋 solutions (2). For this direction
choice, total energy reads

𝐸 = −𝐻(cos 𝜃1 + cos 𝜃2) +𝐾 cos(𝜃1 + 𝜃2)−𝐴(cos 6𝜃1 + cos 6𝜃2). (3)

Per our convention, field strength 𝐻 absorbes 𝑀0 in its definition, that is, 𝐻 is measured in terms of energy
density.

An expression similar to Eq. (3) was presented in Ref. [4], Unlike the latter paper, which used the
anisotropy in the Hutchings-Samuelsen [5] form, we use proper six-fold anisotropy, as it was derived in Ref. [6].
While the usage of the Hutchings-Samuelsen anisotropy may be justified for weak deviations from a local
energy minimum, it performs poorly in more general situations, similar to those studied here.

We must keep in mind that experimental reality implies that 𝐾 is the largest coefficient in this energy
expression

𝐾 ≫ 𝐴, 𝐾 ≫ 𝐻. (4)

It is also worth noting that, at finite 𝐻, it is impossible to minimize simultaneously all terms in the
expression (3): clearly, the applied field frustrates the original energy minima (2). To find the new minima,
we introduce Θ̃ = 𝜃1 + 𝜃2, and 𝛽 = 𝜃1 − 𝜃2. The energy function becomes

𝐸(Θ̃, 𝛽) = 𝐾 cos Θ̃− 2𝐴 cos(3Θ̃) cos(3𝛽)− 2𝐻 cos

(︃
Θ̃

2

)︃
cos

(︂
𝛽

2

)︂
. (5)

In the limit (4) the energy is minimized near Θ̃ ≈ 𝜋. To account for this, let us shift Θ̃ as follows Θ̃ = Θ + 𝜋.
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(Physically, Θ can be conceptualized as canting angle.) Then the energy function becomes

𝐸(Θ, 𝛽) = −𝐾 cosΘ + 2𝐴 cos(3Θ) cos(3𝛽) + 2𝐻 sin

(︂
Θ

2

)︂
cos

(︂
𝛽

2

)︂
. (6)

In this framework, 𝑀 = −2 sin
(︀
Θ
2

)︀
cos
(︁

𝛽
2

)︁
is the total magnetization.

To find the lowest-energy state, we need to find the stationary points of 𝐸. The stationary conditions
are:

𝐾 sinΘ− 6𝐴 sin(3Θ) cos(3𝛽) +𝐻 cos

(︂
Θ

2

)︂
cos

(︂
𝛽

2

)︂
= 0, (7)

6𝐴 cos(3Θ) sin(3𝛽) +𝐻 sin

(︂
Θ

2

)︂
sin

(︂
𝛽

2

)︂
= 0. (8)

Now we utilize the smallness of Θ to derive

[𝐾 − 18𝐴 cos(3𝛽)]Θ +𝐻 cos

(︂
𝛽

2

)︂
= 0, (9)

12𝐴 sin(3𝛽) +𝐻Θsin

(︂
𝛽

2

)︂
= 0. (10)

Using the first of these equations, we obtain

Θ ≈ − 𝐻

𝐾 − 18𝐴 cos(3𝛽)
cos

(︂
𝛽

2

)︂
= −𝐻

𝐾
cos

(︂
𝛽

2

)︂
+𝑂

(︂
𝐻𝐴

𝐾2

)︂
. (11)

We can drop 𝑂(𝐻𝐴/𝐾2) correction here due to its smallness. Indeed, even if we substitute Θ into the
exchange energy contribution ∝ 𝐾Θ2, which is large due to exchange interaction constant 𝐾 being large,
we establish that 𝑂(𝐻𝐴/𝐾2) term in Eq. (11) translates into 𝑂(𝐻2𝐴/𝐾2) contribution to total magnetic
energy. This is much smaller than 𝑂(𝐻2/𝐾) term. Thus, we write

Θ ≈ −𝐻

𝐾
cos

(︂
𝛽

2

)︂
, ⇒ 𝑀 ≈ 𝐻

𝐾
cos2

(︂
𝛽

2

)︂
. (12)

Substituting this expression for Θ into Eq. (6) one can establish

𝐸 ≈ −𝐾 + 2𝐴 cos(3𝛽)− 𝐻2

2𝐾
cos2

(︂
𝛽

2

)︂
, (13)

where 𝛽 is to be fixed by the second stationary condition (8). It can be expressed as follows

12𝐴 sin(3𝛽) =
𝐻2

2𝐾
sin𝛽. (14)

Thus, we need to solve the following equation for 𝛽 for a given value of 𝐻

sin𝛽

[︂
2 cos(2𝛽) + 1− 𝐻2

24𝐴𝐾

]︂
= 0. (15)

Deriving this formula, we used the following trigonometric identity sin 3𝛽 = sin𝛽 [2 cos 2𝛽 + 1].

One can clearly see that Eq. (15) has two families of roots:

𝛽1 = 𝜋𝑛1, 𝑛1 ∈ Z, (16)

𝛽2 = ±1

2
arccos

(︂
𝐻2

48𝐴𝐾
− 1

2

)︂
+ 𝜋𝑛2, 𝑛2 ∈ Z. (17)

Among these solutions, we must choose the one with the smallest energy 𝐸. Omitting the smallest term
∝ 𝐴𝐻2/𝐾2, see the discussion below Eq. (11), one finds for 𝛽1

𝐸1 = −𝐾 + 2𝐴(−1)𝑛1 − 𝐻2

2𝐾
cos2

(︁𝜋𝑛1

2

)︁
. (18)

It is convenient to split this family of solutions into two: one for odd 𝑛1, the other for even 𝑛1. Thus

𝐸𝑒
1 = −𝐾 + 2𝐴− 𝐻2

2𝐾
, 𝐸𝑜

1 = −𝐾 − 2𝐴. (19)
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Both Θ and magnetization also depend on the parity of 𝑛1. Specifically, for even 𝑛1 = 2ℓ one has

Θ𝑒
1 = (−1)ℓ+1𝐻

𝐾
, 𝑀𝑒

1 ≈ (−1)ℓ+1Θ𝑒
1 = (−1)2ℓ+2𝐻

𝐾
=

𝐻

𝐾
. (20)

It is easy to see that for this solution 𝜃1 = 𝜃2, and weak canting Θ ∝ 𝐻 is present. This solution describes a
spin-flop state: sublattice magnetizations are almost orthogonal to the applied field, and almost antiparallel
to each other, with total magnetization being weak and parallel to H.

On the other hand, for odd 𝑛1 = 2ℓ+ 1

Θ𝑜
1 = 0, 𝑀𝑜

1 = 0. (21)

This corresponds to both sublattice magnetizations being collinear with the applied magnetic field (one of
them is parallel to the field, the other is antiparallel). In an easy-axis spin-flop experiment, such a state is
stable for weak field, yet, in our case of easy plane, as we will see below, this solution is unstable for any
finite 𝐻.

For 𝛽2 we can write

𝐸2 = −𝐾 + 2𝐴

[︂
cos(3𝛽2)−

𝐻2

8𝐴𝐾
cos𝛽2

]︂
− 𝐻2

4𝐾
= −𝐾 + 2𝐴

(︂
4 cos2 𝛽2 − 3− 𝐻2

8𝐴𝐾

)︂
cos𝛽2 −

𝐻2

4𝐾
. (22)

Since

cos𝛽2 =
1

2

√︂
𝐻2

24𝐴𝐾
+ 1, (23)

as follows from Eq. (15) and trigonometric identity 2 cos(2𝛽2) + 1 = 4 cos2 𝛽2 − 1, one finds for energy and
total magnetization

𝐸2 = −𝐾 − 2𝐴

(︂
𝐻2

24𝐴𝐾
+ 1

)︂3/2

− 𝐻2

4𝐾
, 𝑀2 =

𝐻

2𝐾

(︃
1 +

1

2

√︂
𝐻2

24𝐴𝐾
+ 1

)︃
. (24)

These formulas remain valid as long as |𝐻| ⩽ 6
√
2𝐴𝐾. Otherwise, solution 𝛽2 disappears.

For low magnetic field, Θ vanishes, while |𝛽2| ≈ 𝜋/3. It is easy to check that in this configuration
M1 → −M2, and M1,2 are collinear with either of two easy axes that are not parallel to H.

When 𝛽2 approaches zero as 𝐻 → 6
√
2𝐴𝐾 − 0, angle 𝛽2 approaches zero, which is equivalent to 𝜃1

approaching 𝜃2. At 𝐻 = 6
√
2𝐴𝐾, the 𝛽2 solution merges with the spin-flop solution 𝛽𝑒

1 : the energies of these
states coincide 𝐸2 = 𝐸𝑒

1 = −𝐾 − 34𝐴, and 𝜃1 = 𝜃2 for both of them. At higher fields, only spin-flop state 𝛽𝑒
1

persists.

Spin-flop transition
Let us now explore the behavior of the system as function of magnetic field. Consider certain value

of 𝐻. Then, among the three solutions, namely, 𝛽𝑒,𝑜
1 , and 𝛽2, one must choose the one with the smallest

energy. The energy comparison is shown in Fig. 2 (top). To abbreviate the notation, we introduced field scale
𝐻̃ =

√
𝐴𝐾. The energies are normalized according to the prescription ∆𝐸/𝐴 = (𝐸 +𝐾)/𝐴. The presented

plots indicate that, at 𝐻 = 0, there are two solutions with identical energy. These are 𝛽𝑜
1 and 𝛽2. (Solution 𝛽𝑒

1

has higher energy in the zero field limit.) These solutions correspond to configurations when the Néel vector
is parallel to one of the three easy axis: for 𝛽𝑜

1 the Néel vector is parallel to the field, for 𝛽2, the easy-axis
constitute 𝜋/3 with the field.

The latter degeneracy is partially lifted by finite 𝐻: energy 𝐸𝑜
1 remains independent of 𝐻, while

𝐸2 = 𝐸2(𝐻) bends downward. This pattern is consistent with basic intuition about an antiferromagnet in
external magnetic field: if Néel vector is parallel to the field, susceptibility is weak (or zero, depending on a
chosen theoretical model), and such a state becomes metastable (unstable) at higher fields.

When 𝐻 exceeds 6
√
2𝐻̃, solution 𝛽2 is replaced by 𝛽𝑒

1 as the model’s ground state. This is the spin-flop
transition in the easy-plane setting. Below the transition, the order parameter (described by 𝛽2 solution)
“feels the pull” of an easy axis (the one non-collinear with H). This axis partially pins the order parameter
and makes 𝜃1 unequal to 𝜃2. Above the transition, the angles are identical 𝜃1 = 𝜃2, which is a standard
spin-flop configuration with sublattice magnetizations being symmetric relative to H.

8
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Figure 2 – Figure presents energy (top) and susceptibility (bottom). In the top panel we see that, when the
magnetizations are collinear to the field, the energy is independent of 𝐻 (red dotted line). Spin-flop state (magnetizations
are almost normal to the field, with small canting angle, shown by blue lines) becomes ground state for 𝐻 > 6

√
2𝐻̃,

where 𝐻̃ =
√
𝐴𝐾. In the regime 0 ⩽ 𝐻 < 6

√
2𝐻̃, the lowest order state corresponds to 𝛽2 solution (solid green line):

the Néel vector rotates from easy axis at low 𝐻 to being almost normal to the magnetic field as 𝐻 → 𝐻̃ − 0. The
transition is second-order as the blue and green curves touch each other. In the bottom panel “differential"susceptibility
is shown. The susceptibility is multiplied by 𝐾 to make it dimensionless, see Eq. (25). The resultant function is
perfectly universal: it is independent of any material constants. The susceptibility demonstrates discontinuity at the

transition field 𝐻𝑐 = 6
√
2𝐻̃.

Unlike easy-axis case, our transition is smooth: the magnetization is continuous at 𝐻 = 6
√
2𝐻̃.

However, if “differential"susceptibility is introduced according to 𝜒(𝐻) = −𝜕2𝐸(𝐻)/𝜕𝐻2, one can observed
discontinuity of 𝜒, see Fig. 2 (bottom). Dimensionless 𝜒, expressed as a function of dimensionless field 𝐻/𝐻̃,
is a universal function. It is this function that we present in Fig. 2 (bottom). If we restore dimensions, we find

𝜒 =
1

𝐾
×

⎧⎪⎪⎨⎪⎪⎩
1
2 + 1

2

√︁
1 + 𝐻2

24𝐴𝐾 − 1
4

1√︁
1+ 𝐻2

24𝐴𝐾

, if 0 ⩽ 𝐻 < 6
√
2𝐴𝐾,

1, if 6
√
2𝐴𝐾 < 𝐻.

(25)

Curiously, the susceptibility jump ∆𝜒 and zero-field susceptibility 𝜒(0)

∆𝜒 =
3

8𝐾
, 𝜒(0) =

3

4𝐾
, (26)

are both independent of 𝐴. The value of 𝐴, however, does affect the zero-field susceptibility: when 𝐴 → 0, the
range, where 𝛽2 is stable, shrinks to zero, and the spin-flop state becomes ground state for all fields, except
ever-narrowing domain of very weak 𝐻.

Comparison with experiment
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Figure 3 – Experimental data for NiO susceptibility (blue dots) from Ref. [4]. The data is low-temperature (𝑇 = 5K).
The data points were harvested from Fig. 1(a) of Ref. [4]. Theoretical susceptibility, see Eq. (25), is shown in dashed

red line. It is plotted for 1/𝐾 = 11.5× 10−6 emu/g Oe, and 𝐻̃ =
√
𝐴𝐾 = 5.9 kOe.

Our calculations suggest that magnetometry measurements can, in principle, be used to extract parameters
of the antiferromagnetic state. In particular, the field dependence of the magnetic susceptibility may provide
access to both the anisotropy constant 𝐴 and the exchange parameter 𝐾. Given the wide availability of
magnetometric instruments, this would constitute a highly useful experimental approach.

At present, however, the situation is less straightforward. Experimentally, the differential susceptibility
𝜒 = 𝜒(𝐻) was measured in Ref. [4]. The susceptibility data from Fig. 1(a) of the latter reference were digitized.
We present the harvested data in Fig. 3. Following convention of Ref. [4], we mark vertical axis on that figure
as 𝑑𝑀/𝑑𝐻. The experimental data were collected at low temperature (𝑇 = 5K). The differentiation was
executed numerically.

The data are overlaid with the theoretical susceptibility, see Eq. (25). This curve is plotted for
1/𝐾 = 11.5× 10−6 emu/g Oe, and 𝐻̃ = 5.9 kOe.

The comparison between the theoretical predictions and the experimental data shows mixed agreement.
At low 𝐻 the data has a lot of noise, possibly due to domain structure changing under the influence of the
field. Our analysis reinforces this interpretation: indeed, as Fig. 2(top) indicates, at low 𝐻 the degeneracy of
various solutions is lifted by the field, making domain reorientation energetically favorable. (Basically, all
domains with order parameter collinear with magnetic field loose their stability.)

Yet, despite the noise, a minimum stretching from -40 kOe to 40 kOe is clearly visible in the measured
susceptibility, similar to the theoretical curve. However, the susceptibility discontinuities are absent from the
data. They seem to be replaced by broad maxima. Another problem with this comparison is very low value
of 𝐻̃. Our value 𝐻̃ = 5.9 kOe qualitatively captures the magnetic field scale that characterize variation of
𝜒 = 𝜒(𝐻). At the same time, if we were to use exchange and anisotropy parameters values cited in Ref. [4], a
much large value of 59 kOe is calculated.

Of course, we can offer several reasons behind these discrepancies. Obvious experimental concerns
are the sample quality and the accuracy of the magnetic-field alignment relative to the easy-axis directions.
Sample disorder and field misorientation may lead to a smoothing of the susceptibility curves, thereby
suppressing discontinuities and generally rendering the response more monotonic.

Regarding the disparity between the extracted values of 𝐻̃, it should be noted that 𝐻̃ depends on both
the exchange parameter 𝐾 and the anisotropy constant 𝐴. The in-plane anisotropy is relatively weak and, as
a consequence, is particularly susceptible to evaluation uncertainties. The observed differences between the
estimated values of 𝐻̃ may therefore indicate that this anisotropy is weaker than is commonly assumed. In
addition, as noted above, sample quality and imperfect alignment of the applied magnetic field can further
influence the experimental data.

In the case of NiO, an additional layer of complexity arises from the pronounced spin-lattice coupling in
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this material. Properly accounting for these effects may be necessary for the development of a quantitatively
successful theoretical model.
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Аннотация

Изучается планарная диэлектрическая структура вида кварцевая подложка / тонкий слой
триоксида вольфрама / решётка кварцевых полосок / сверхтонкая плёнка палладия. Результаты
измерений оптического спектра пропускания сравниваются с расчётными результатами. Согласие с
экспериментальными данными достигается путём корректировки геометрии структуры, а также
посредством учёта в модели объёмного поглощения и поверхностного рассеяния на шероховатостях
структуры, моделируемых потерями в слое триоксида вольфрама и добавкой к мнимой части
диэлектрической проницаемости палладия, пропорциональной третьей степени частоты (поверх-
ностным поглощением) соответственно. Как экспериментальный, так и расчётный спектры были
аппроксимированы при помощи суперпозиции полиномиального фона и двух резонансов Лоренца.
В качестве критерия соответствия модели измеренным данным рассматривалось равенство пара-
метров аппроксимационных функций, наиболее принципиальными из которых являются ширина,
глубина и положение резонансных пиков, а также средний уровень нерезонансной части спектра.
Достигнуто совпадение большинства параметров с погрешностью, не превышающей 10 %. Более
того, представлен поэтапный разбор влияния различных факторов на вид спектра коэффициента
пропускания, конкретные особенности спектра сопоставлены тем изменениям численной модели,
которые приводят к их появлению.

Ключевые слова: оптическая характеризация, спектр пропускания, планарная оптическая струк-
тура, дифракционная решётка, рассеяние оптической поверхностью
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Abstract

We examine a planar dielectric lattice consisting of the quartz substrate / thin layer of tungsten
trioxide / lattice of quartz strips / ultrathin palladium film. The measurement results of the optical
transmission spectrum are compared with the calculated results. Agreement with the experimental data
is achieved by adjusting the geometry of the structure, as well as adding bulk absorption and surface
scattering on the roughness of the structure, modeled by losses in the tungsten trioxide layer and addition
to the imaginary part of the dielectric constant of palladium proportional to the frequency third power
(surface absorption), respectively. Both the experimental and calculated spectra were approximated
using a superposition of the polynomial background and two Lorentz resonances. The equality of the
parameters of the approximation functions, the most important of which are the width, depth and
position of the resonant peaks, as well as the average level of the non-resonant part of the spectrum, was
considered as a criterion for matching the model to the measured data. Most parameters match with
an accuracy exceeding 10 %. Moreover, a step-by-step analysis of various factors affecting the type of
transmission coefficient spectrum is carried out, the specific features of the spectrum are compared with
the changes in the numerical model that lead to their appearance.

Key words: optical characterization, transmittance spectrum, planar optical structure, diffraction
grating, scattering by the optical surface

Введение
Разработка высокоэффективных оптических устройств, таких как сенсоры [1,2] и биодетекторы [3],

а также элементы нелинейной оптики [4, 5], в значительной степени опирается на точное численное
моделирование их оптического отклика. Такие методы, как метод конечных элементов (FEM) [6, 7]
или метод конечных разностей во временной области (FDTD) [8–10], позволяют с довольно высокой
точностью рассчитывать спектральные характеристики оптических структур. Однако между подоб-
ными расчётами и экспериментальными данными для изготовленных в соответствии с ними образцов
почти всегда существует значительное различие, проявляющееся в спектральном сдвиге резонансных
пиков, изменении их добротности. Это различие обусловлено как технологическими отклонениями
геометрии реальной структуры от проектной, так и наличием поверхностных и объёмных потерь в
образце [11]. Игнорирование этих факторов в процессе моделирования может привести к изготовлению
неоптимальных или вовсе неработоспособных образцов.

Существующие методы определения параметров изготовленных оптических структур в основном
ограничиваются описанием потерь в веществе при помощи введения в модель дополнительной мнимой
части диэлектрической проницаемости [12, 13]. Такой подход может быть полезен для первичного
анализа, но не позволяет учесть специфику различных физических механизмов потерь. Особенно
остро эта проблема стоит для сложных гибридных структур, сочетающих диэлектрические, металли-
ческие и функциональные (например, газохромные) материалы, где источники потерь разнородны и
локализованы в разных слоях.

В данной работе проводится оптическая характеризация изготовленной структуры. Сравнива-
ются измеренный и расчётный спектры пропускания. Соответствие между ними улучшается путём
подбора геометрии, добавления объёмного и поверхностного поглощения, моделирующего рассеяние.
Анализируется влияние каждой из внесённых поправок.
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Описание изготовления структуры и экспериментальных данных
В данной работе рассматривается структура, которая используется для создания оптического

сенсора. Она представляет собой расположенный на кварцевой подложке однородный слой триоксида
вольфрама (WO3), поверх которого нанесена решётка полосок оксида кремния (SiO2). Покрытие из
сверхтонкой плёнки палладия (Pd) нанесено поверх открытых участков триоксида вольфрама и полосок
оксида кремния (рис. 1).

Рисунок 1 – Схематичное изображение рассматриваемой структуры

Геометрические параметры изготовленного образца вышеописанной структуры были измерены
при помощи сканирующей электронной микроскопии его скола. Толщины слоя WO3 и полос SiO2 равны
соответственно ℎ(WO3) = 186 нм и ℎ(SiO2) = 226 нм. Для структурирования поверхности слоя SiO2

наносился электронный фоторезист, после чего применялось плазменное травление. При этом было
выявлено, что используемое расстояние между разными полосами фоторезиста в 80 нм соответствует
целевому зазору, то есть расстоянию между основаниями двух соседних полос SiO2 в месте их контакта
со слоем WO3, в 50 нм (рис. 2). Полный период структуры составляет 470 нм.

а б

Рисунок 2 – Изображение скола в поперечном сечении структуры, полученное с помощью сканирующего
электронного микроскопа (СЭМ-изображение) для расстояния между полосами фоторезиста 80 нм с указанием
геометрических размеров (а) и с указанием материалов, присутствующих в структуре до удаления электронного
фоторезиста (б). Зазор составляет от 33 нм (отмечен на снимке) до 57 нм (максимальный зазор, наблюдавшийся

на снимках), в расчётах используется усреднённое значение 50 нм, период – 470 нм

После травления верхний слой электронного фоторезиста удаляется при помощи кислород-
ной очистки, затем вся поверхность образца покрывается слоем Pd с весовой толщиной около 1 нм
(контролировалась показаниями кварцевого осциллятора). Таким образом формируется требуемая
структура.

Для изготовленных образцов были измерены спектры пропускания в s-поляризации, то есть вектор
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электрического поля был параллелен полосам оксида кремния, при угле падения света 𝜃 = 3∘. Отметим,
что ось вращения образца также параллельна полосам. Для измерений спектров использовалась
установка на основе конфокального спектрометра NTEGRA Spectra и широкополосного источника
излучения СИРШ 6-40. Полученный спектр характеризуется двумя резонансами: более широким на
длине волны около 800 нм, а также более узким – на большей длине волны (рис. 3). Для удобства работы
с измеренным спектром шумы в нём были сглажены с использованием фильтра Савицкого-Голея.

Рисунок 3 – Измеренный спектр пропускания исследуемой структуры (красная кривая), а также сглаженный
при помощи метода Савицкого-Голея вариант этого спектра (синяя кривая)

Обработка экспериментальных данных

Аппроксимация спектра с помощью резонансов Лоренца и численное
моделирование

Рисунок 4 – Аппроксимация спектра коэффициента пропускания (красная кривая) выражением (1) и экспери-
ментальный спектр пропускания (голубая кривая)

Для характеризации образца и определения количественного значения потерь в разных его
частях необходимо, во-первых, параметризовать зависимость коэффициента пропускания с помощью
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его аппроксимации некоторой аналитической функцией. Во-вторых, численно рассчитать спектр мо-
дельной структуры, по материалам и геометрии аналогичной изучаемой, и подобрать величину и
пространственную локализацию потерь в модельной структуре для достижения наилучшего совпадения
с экспериментом.

Разумно предположить, что спектр структуры аппроксимируется с помощью аналитической
функции, являющейся комбинацией двух лоренцевских резонансов с ненулевой фазой, то есть резонансов
Фано [14], и полиномиального фона:

𝑇 =

⃒⃒⃒⃒
⃒𝑇0 +

𝜆− 970

350
𝑇𝑘 +

(𝜆− 970)
2

350
𝑇𝑝 −

𝑖𝛼1𝑒
𝑖𝜑1𝛾1

2𝜋
𝜆 − 2𝜋

𝜆01
+ 𝑖𝛾1

− 𝑖𝛼2𝑒
𝑖𝜑2𝛾2

2𝜋
𝜆 − 2𝜋

𝜆02
+ 𝑖𝛾2

⃒⃒⃒⃒
⃒
2

, (1)

где 𝛼1,2 и 𝛾1,2 – параметры глубины и ширины резонанса соответственно, 𝜑1,2 – фазы резонансов,
𝜆01,02 – центральные длины волн резонансов, а 𝑇0 – средний уровень фона (нерезонансной части
коэффициента пропускания), 𝑇𝑘 и 𝑇𝑝 – параметры линейной и квадратичной поправки к нерезонансной
части коэффициента пропускания.

В результате аппроксимации экспериментально измеренного спектра получены следующие зна-
чения параметров: 𝛼1 = 0.121 нм, 𝜑1 = 5.098, 𝜆01 = 798.483 нм, 𝛾1 = 0.000107 нм−1, 𝛼2 = 0.064 нм,
𝜑2 = 0.310, 𝜆02 = 861.233 нм, 𝛾2 = 0.000030 нм−1, 𝑇0 = 0.844, 𝑇𝑘 = −0.038, 𝑇𝑝 = −0.000322, которые
приводят к совпадению аналитической функции и экспериментально измеренного спектра с хорошей
точностью (рис. 4).

а б

Рисунок 5 – Геометрия расчётной модели в COMSOL Multiphysics (а) и СЭМ-изображение одного периода
структуры в поперечном сечении (б)

Численный расчёт спектра пропускания изучаемого образца производился с помощью программы
COMSOL Multiphysics. При этом геометрические параметры модельной структуры (рис. 5а) задавались
равными соответствующим параметрам изготовленного образца, измеренным с помощью СЭМ-снимка
скола образца (рис. 5б). В частности, наблюдаемое на снимке углубление в слое WO3, обусловленное
избыточным травлением (перетрав), моделируется эллиптическим контуром.

Численное моделирование и определение источников потерь
Разберём более подробно процесс и результаты численного моделирования спектра пропускания.

Оптические и геометрические свойства материалов были подобраны так, чтобы достичь наилучшего
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совпадения экспериментального и модельного спектров. В расчётах использовались дисперсионные
зависимости диэлектрической проницаемости Pd в соответствии с работой [15] и WO3 в соответствии
с работой [16]. При этом в качестве критерия совпадения рассматривается равенство параметров
аппроксимации коэффициента пропускания (1).

В качестве исходного варианта модели рассмотрим структуру со слоем WO3 без перетравленного
участка. Рассчитанный спектр пропускания такой структуры (рис. 6а) существенно отличается от
экспериментально измеренного спектра (рис. 4).

Первое заметное отличие состоит в различных наклоне и выпуклости нерезонансной части
коэффициента пропускания. Данный эффект может быть связан с поверхностным рассеянием, которое
при моделировании было учтено через добавление поправки к мнимой части показателя преломления
Pd, характерной для рэлеевского рассеяния:

𝛿𝜀′′ ∝
(︂
1

𝜆

)︂3

, (2)

где 𝜀′′ = 2𝑛𝑘, что соответствует поправке к мнимой части показателя преломления Pd вида

𝛿𝑘𝑃𝑑 =
1

2𝑛𝑃𝑑

(︂
1762[𝑛𝑚]

𝜆

)︂3

. (3)

Числовой коэффициент в формуле (3) найден из наилучшего соответствия угла наклона и выпуклости
фона с экспериментальными значениями. В результате подбора этого коэффициента удалось добиться
хорошего соответствия расчётного наклона нерезонансной части коэффициента пропускания (зелёная
стрелка на рис. 6б) с наблюдаемым в эксперименте.

Рисунок 6 – Расчётные спектры коэффициента пропускания (синие кривые) и их аналитические аппроксимации
(красные пунктирные кривые) для исходной модели (а) и с добавленным поверхностным рассеянием (б)

Обратим внимание, что при добавлении в модель поверхностного рассеяния изменяется не
только спектральная форма нерезонансной части коэффициента пропускания, но и уменьшается его
средний уровень. Подбор правильного коэффициента в выражении (3) позволил добиться соответствия
среднего уровня и общего изменения нерезонансной части величины коэффициента пропускания в
рассматриваемом спектральном диапазоне.

Ещё одно несоответствие между расчётным и экспериментальным спектрами заключается в
большем спектральном промежутке между резонансными пиками (сравнить расстояние между пиками
на рис. 4 и рис. 6). Указанное различие было частично нивелировано при помощи добавления в модель
эллиптического выреза в слое WO3, описывающего перетрав в изготовленной структуре, обусловленный
достаточно большим временем травления. Как видно на СЭМ-изображении (рис. 5б), глубина перетрава
составляет порядка четверти толщины всего слоя WO3. Именно такое соотношение и было выбрано при
численном моделировании. Получившийся после учёта перетрава спектр имеет увеличенное расстояние
между резонансами, что соответствует спектру реального образца (зелёная стрелка на рис. 7). Отметим,
что расстояние между резонансами увеличивается за счёт уширения и углубления коротковолнового
резонанса, поскольку поле данного резонанса начинает сильнее перекрываться со слоем Pd в области
эллиптического выреза.

Перейдём теперь от рассмотрения общих характеристик спектра, таких как форма нерезонансной
части коэффициента пропускания и расстояние между пиками, к подбору параметров самих резонансных
пиков, а именно их добротностей и спектральных положений. Для этого при моделировании добавим

17



Современная электродинамика, Т. 5, № 1 (21), 2026

Рисунок 7 – Спектр коэффициента пропускания для модели с добавленными поверхностным рассеянием и
эллиптическим вырезом в слое WO3 (синяя кривая) и его аналитическая аппроксимация (красная пунктирная

кривая)

в слой WO3 дополнительные потери и увеличим действительную часть его показателя преломления,
поскольку пики сдвинуты в длинноволновую область; лучшая аппроксимация достигнута при следующих
величинах:

𝛿(𝑛𝑊𝑂3
+ 𝑖𝑘𝑊𝑂3

) = 0.18 + 0.013𝑖. (4)

Помимо соответствия параметров резонансов, добавление объёмных потерь помогает также снизить
уровень фона. В свою очередь, увеличение действительной части показателя преломления WO3 приводит
к сдвигу резонансов в область больших длин волн, тем самым улучшая совпадение с экспериментальным
результатом (рис. 8).

Рисунок 8 – Спектр пропускания для модели с добавленными поверхностным рассеянием, объёмными потерями
и эллиптическим вырезом в слое WO3 (синяя кривая) и его аналитическая аппроксимация (красная пунктирная

кривая)

Сравним параметры аппроксимации спектра пропускания для итоговой модели: 𝛼1 = 0.122 нм,
𝜑1 = 5.6, 𝜆01 = 814.2 нм, 𝛾1 = 0.000109 нм−1, 𝛼2 = 0.072 нм, 𝜑2 = −0.35, 𝜆02 = 859.1 нм, 𝛾2 =
0.00007 нм−1, 𝑇0 = 0.80, 𝑇𝑘 = −0.06, 𝑇𝑝 = −0.0003 с параметрами, соответствующими аппроксимации
экспериментального спектра пропускания (табл. 1).

Заметим, что погрешность определения большинства параметров не превышает 10 %. Исключение
составляют лишь параметр ширины второго резонанса 𝛾2 и линейная поправка к фону 𝑇𝑘, погрешность
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Таблица 1 – Сравнение параметров аппроксимации спектра пропускания, измеренного в эксперименте (левый
столбец) и полученного из итоговой модели (правый столбец)

Параметр аппроксимации
спектра

Аппроксимация
экспериментального

результата

Аппроксимация модельного
спектра

𝛼1 0.121 нм 0.122 нм

𝜑1 5.1 5.6

𝜆01 798.5 нм 814.2 нм

𝛾1 0.000107 нм−1 0.000109 нм−1

𝛼2 0.064 нм 0.072 нм

𝜑2 0.31 −0.35

𝜆02 861.2 нм 859.1 нм

𝛾2 0.00003 нм−1 0.00007 нм−1

𝑇0 0.84 0.80

𝑇𝑘 −0.04 −0.06

𝑇𝑝 −0.0003 −0.0003

определения которых равна примерно 50 % и 30 % соответственно. Трудность в одновременном подборе
ширины обоих резонансов может быть связана с тем, что для этого требуется менять свойства слоя
WO3 не однородно по всей структуре, а по-разному в разных её частях, так как пространственное
распределение электрического поля на частотах этих резонансов различается.

Таким образом, итоговый расчёт учитывает объёмные потери в слое WO3, поверхностное рассея-
ние, а также наличие перетрава в WO3, связанного с неточностью при плазменном травлении слоя
SiO2. Каждый из трёх перечисленных эффектов после добавления в модель позволил скорректировать
несоответствие определённой характеристики расчётного и экспериментального спектров. Добившись
максимального соответствия, удалось одновременно получить информацию о количественном значении
потерь в образце и уточнить геометрические особенности перетрава в WO3.

Заключение
Таким образом, рассмотрена оптическая структура на основе расположенного на кварцевой

подложке слоя триоксида вольфрама, поверх которого нанесена решётка из полос SiO2, покрытая
сверхтонким слоем палладия. Данная структура может использоваться при изготовлении оптическо-
го сенсора. Экспериментально измеренный спектр пропускания изготовленного образца описанной
структуры обнаружил существенные различия со спектром, рассчитанным с помощью программы
COMSOL Multiphysics на основе идеализированной геометрии. Данные различия мы нивелировали при
помощи добавления в модель объёмных потерь в триоксиде вольфрама и поверхностного поглощения в
палладии. Также добавлен вырез в слое триоксида вольфрама, имеющий форму цилиндра с полуэллип-
тическим сечением, который описывает перетрав, возникающий из-за неточностей технологических
процессов. Сводная иллюстрация, демонстрирующая влияние различных факторов, учитываемых при
моделировании, на вид спектра пропускания, приведена на рис. 9.

В ходе моделирования различных эффектов удалось сопоставить их влияние на ту или иную
характеристику спектра пропускания. В частности, оказалось, что поверхностное рассеяние изменяет
наклон нерезонансной части спектра в рассматриваемом диапазоне на противоположный (зелёная
стрелка на рис. 9) и понижает её общий уровень (сравните синюю и зелёную кривые на рис. 9). Вместе
с тем перетрав в слое триоксида вольфрама несколько изменяет спектр в коротковолновой части
спектрального диапазона, увеличивая при этом расстояние между резонансами (красная стрелка на
рис. 9). Добавление же объёмных потерь совместно с увеличением действительной части показателя
преломления триоксида вольфрама позволяет сдвинуть положение резонансных пиков в область больших
длин волн, уменьшив их глубины и увеличив толщины (сравните красную и бирюзовую кривые на
рис. 9).

Детальное моделирование описанных выше эффектов позволило добиться хорошего соответствия
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Рисунок 9 – Спектр коэффициента пропускания для четырёх вариантов модели: исходного (синяя кривая), с
добавленными поглощением в слое Pd (зелёная кривая), эллиптическим вырезом в слое WO3 и поглощением в
слое Pd (красная кривая), объёмными потерями в WO3 и поглощением в слое Pd, а также с эллиптическим
вырезом в слое WO3 (бирюзовая кривая). Стрелками обозначены особенности спектра, описанные соответству-

ющим фактором, учтённым в модели

численного и экспериментального спектров, что подтверждается совпадением параметров их функций
аппроксимации: значения большинства параметров отличаются не более чем на 10 %.

Важно отметить, что представленный алгоритм характеризации оптических структур может
быть использован для определения источников потерь и технологических недостатков в многослойных
периодических структурах с различной симметрией и топологией. В частности, результаты, полученные
для образцов в данной работе, говорят о том, что улучшение их качества может быть достигнуто путём
корректировки технологии, направленной на уменьшение шероховатости поверхностей и объемных
потерь.
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