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摘要：采用密度泛函理论下的平面波赝势方法和广义梯度近似，计算稀土元素铈掺杂氮化硅体系的电子结构及其

光学性能．结果表明：随掺杂浓度的提高，能带密度逐渐增加，带 隙 逐 渐 减 小，分 别 为１．６０９、１．１１７、０．６５５ｅＶ，接 近

半导体带隙特征；差分电荷密度图表明，随掺杂浓度的提高，铈与氮成键的共价性逐渐降低，离子性逐渐升高，并通

过布居值得到验证；掺杂一个铈原子体系在低能区的介 电 常 数 和 损 耗 较 小，表 明 其 作 为 电 介 质 材 料 在 光 电 器 件 应

用中可体现较长的使用寿命，同时在可见光区具有低的吸收系数和反射率，呈现“透明型”性质，说明光在该体系中

更容易传播，也表明其作为光学元件具有潜在的应用前景．
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优点，而且电学、热学性能优异，同时还具有较低的

密度及低的介电常数等特点，因此，在微电子、光电

子、航空航天、汽车、化工、太阳能电池等领域倍受青

睐，也引起了各国工作者的广泛 兴 趣［１－３］．随 基 础 器

件向小尺度发展，量子效应更能体现纳米半导体材

料的特点，这类器件以其超高频、超高集成度、低功
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耗等特点成为研究热点．各国研究者已广泛开展了

各种量子器件、分子器件的研制，为使纳米氮化硅进

一步应用于纳米电子器件，对其功能性的研究变得

尤为重要．但目前由于各种原因，还很难通过实验对

纳米氮化硅的独特性能进行测试与评价，而第一性

原理计算已被广泛应用于材料的模拟［４］，是解决该

问题的有效途径之一．
已有研究表明，利用第一性原理局域密度近似

计算得到的β氮化硅的带隙为４．５左右［５］，虽然有

些偏高，但说明通过合适的掺杂处理有可能使其跌

落到宽禁带半导体行列，可在微波器件领域具有很

好的应用前景．非常适合于制作抗辐射、高频、大功

率和高密度集成的电子器件．研究者前期工作中利

用第一性原理计算了β氮化硅的晶格常数、禁带宽

度、电子结构和光学性能，其结果和其他文献计算值

符合较好［６］；之后计算了铝、钙掺杂体系的电子结构

和光学性能，后者掺杂后带隙明显降低，展示出半导

体的特点［７－８］．由于稀土元素具有特 殊 的 电 子 结 构，
性质活泼，掺杂后可能会产生独特的性质，已有报道

利用稀土掺杂γ氮化硅，体系产生了半导体的带隙

特征［９－１０］．基于此，本文拟利用第一性原理系统研究

铈掺杂氮化硅体系的电子结构和光学性能，全面细

致地对氮化硅掺杂体系进行研究：利用几何优化确

定体系稳定时的总能量和晶格常数，计算掺杂后体

系的结合能及形成能；考察掺杂后体系的能带、电子

态密度及各电子轨道的贡献；确定掺杂后体系的介

电常数、吸收系数等光学性能．

１　计算模型和方法

１．１　计算模型

采用平面波赝势从头算方法，基于密度泛函理

论的ＣＡＳＴＥＰ模块的广义梯度近似（ＧＧＡ）修正方

法（ＰＷ９１），对铈（Ｃｅ）掺 杂β氮 化 硅 超 晶 胞 进 行 计

算．氮化硅属于高共价键化合物，β氮化硅的空间群

为Ｐ６３／ｍ，六方晶系，含有２个基本单元，共１４个原

子，如图１虚线框所示，初始选定的晶胞参数为ａ＝
０．７６１　１ｎｍ，ｃ＝０．２９１　１ｎｍ，α＝β＝９０°，γ＝１２０°，构
建的模 型 是Ｓｉ－Ｎ层 以 ＡＢＡＢ顺 序 堆 垛 起 来 的，根

据空间群结构可以将坐标分成２ｃ和６ｈ两类，其中

氮原子 具 有２种 占 位：Ｎ２ｃ位 置 如 图 中 较 小 原 子 所

示，有２个原子，与周围３个最近的硅原子相邻，都

处于同一个平面内；而Ｎ６ｈ位置有６个原子，与周围

３个硅原子同位于一个轻微皱褶的平面内．所有 的

硅原子具有相同的占位，为６ｈ位，如图中较小原子

所示，每个硅原子位于稍微不规则的正四面体中心，

与一个Ｎ２ｃ原子和３个Ｎ６ｈ原子成键．对单胞进行结

构优化和弛豫后，建立２×１×１超晶胞模型，利用铈

原子替换硅原子来实现元素的掺杂，如图较大原子

所示．

图１　β氮化硅超晶胞（２×１×１）的晶体结构图

Ｆｉｇ．１　Ｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｏｆ　ｓｕｐｅｒｃｅｌｌ　ｏｆβ－ｓｉｌｉｃｏｎ　ｎｉｔｒｉｄｅ

１．２　计算方法

对掺杂后的模型再进行优化处理，采用三维周

期边界条件，为减少平面波基个数，使用超软赝势来

描述离子实与价电子之间的相互作用．在自洽场运

算中，采用作 用 力、应 力 和 位 移 等 判 据 的 组 合 来 计

算，收敛标准为：原子间作用力定为１×１０－１　ｅＶ／ｎｍ；
最大位移定为５×１０－５　ｎｍ；单原子能量定为５×１０－６

ｅＶ；内应力设为２×１０－２　ＧＰａ；布里渊区的ｋ点取样

使用４×４×１０的 Ｍｏｎｋｈｏｒｓｔ－Ｐａｃｋ网络，动能截止值

为７７０ｅＶ；参 与 计 算 的 各 原 子 的 价 态 电 子 为：Ｎ为

２ｓ２２ｐ３，Ｓｉ为３ｓ２３ｐ２，Ｃｅ为４ｆ１５ｓ２５ｐ６５ｄ１６ｓ２．根据前期

的经验，交换关联能利用ＧＧＡ（ＰＷ９１）近似和超软

赝势来进行优化和计算，利用掺杂后结构的结合能

和形成能来表明体系的稳定性，其定义分别为［９］

Ｅｂ＝ＥＴ－Ｅｓｕｍ （１）

Ｅｆ＝ＥＴ－ＥＳｉ３Ｎ４＋ｎＳｉμＳｉ－ｎＸμＸ （２）
式中：Ｅｂ 为结合能，Ｅｆ 为形成能，ＥＴ 为掺杂后体系

的总能，ＥＳｉ３Ｎ４为无掺杂体 系 的 总 能，μＳｉ为 硅 的 化 学

势，μＸ 为掺杂元素的化学势，Ｅｓｕｍ为体系各原子的个

数与化学势乘积的和．

２　结果和讨论

２．１　结构优化结果

利用玻恩－奥本海默近似，对晶格常数和原子坐

标进行弛豫，收敛标准为原子间作用力、位移、单电子

能量、内应力均小于设定值，计算结果如表１所示．计
算的各原子坐标位置和晶格常数与实验值相比具有

很好的一致性，误差较小，说明计算结果是可靠的．从
掺杂后的数据结果看，当掺杂一个原子时，总能量为

－６　６１７．６８３　０ｅＶ，随掺杂浓度的升高，总能量逐渐降

低，当ｘ为３／４时，总能量降为－８　５２５．９　５５１ｅＶ．由
于稀土元素铈的原子半径比较大，所以掺杂后晶格
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常数和体积都变大．掺杂后体系的带隙逐渐变窄，分
别为１．６０９、１．１１７、０．６５５ｅＶ，接近与半导体相匹配

的带隙．同时，掺杂后的结合能和形成能逐渐升高，
说明高浓度掺杂较难实现．

表１　掺杂前后的原子坐标、晶格常数、带隙、结合能和形成能

Ｔａｂ．１　Ａｔｏｍｉｃ　ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ，ｌａｔｔｉｃｅ　ｃｏｎｓｔａｎｔ，ｂａｎｄ　ｇａｐ，ｂｉｎｄｉｎｇ　ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　ｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｅｎｅｒｇｙ　ｂｅｆｏｒｅ　ａｎｄ　ａｆｔｅｒ　ｄｏｐｉｎｇ

物理参数 本文计算 实验值［１１］ 物理参数 ｘ＝１／４　 ｘ＝１／２　 ｘ＝３／４
２ａ／ｎｍ　 １．５３０　１８　 １．５２５　４４　 ２ａ／ｎｍ　 １．５６３　０２　 １．６１５　４５　 １．６１３　９５
ｂ／ｎｍ　 ０．７６５　０９　 ０．７６２　７２　 ｂ／ｎｍ　 ０．７８１　２２　 ０．７９６　６４　 ０．７９６　５４
ｃ／ｎｍ　 ０．２９２　２４　 ０．２９１　８２　 ｃ／ ０．２９３　７７　 ０．２９５　９６　 ０．３００　４９

体积／（×１０－３　ｎｍ） ０．２９６　３０３　６　 ０．２９４　０３２ 体积／（×１０－３　ｎｍ） ０．３１０　１９２　５　 ０．３３０　０９４　２　 ０．３４５　０８０　１
ｘＮ（２ｃ） ０．３３３　３　 ０．３３３　３ 带隙／ｅＶ　 １．６０９　 １．１１７　 ０．６５５

ｙＮ（２ｃ） ０．６６６　７　 ０．６６６　７ 总能／ｅＶ －６　６１７．６８３　０ －７　５７２．１０８　０ －８　５２５．９５５　１
ｘＮ（６ｈ） ０．３３２　５　 ０．３３９　９ 结合能／ｅＶ －２０９．９３２　６ －２０２．９５１　２ －１９５．３８８　３
ｘＳｉ（６ｈ） ０．１７８　８　 ０．１８４　２ 形成能／ｅＶ　 ６．３４３　 １０．３２８　 １４．８９１

２．２　能带结构分析

材料的宏观特性是由内部的微观结构决定的，
如电导率、光学介电函数、超导等都是由电子结构决

定的，而能带由原子轨道所构成的具有分立能级的

准连续的分子轨道组成．计算掺杂前后的能带如图

２所示，从图２ａ可 看 出，无 掺 杂 体 系 的 禁 带 宽 度 约

为４．３３６ｅＶ，氮化硅的价带包括３２个价带，分成２
组，价带１～８为 能 量 低 的 一 组，所 占 宽 度 约 为４
ｅＶ，价带９～３２为 能 量 高 的 顶 价 带，所 占 宽 度 约 为

１０ｅＶ，２组价带之间存在４．５ｅＶ左右的能隙，价带

顶是比较平坦的，体系带隙约为４．３３６ｅＶ．掺 杂 一

个铈原子 之 后（如 图２ｂ），能 带 结 构 有 了 明 显 的 变

化，禁带宽度明显变窄，为１．６０９ｅＶ，而且能带高达

８０条，密度大大增加，最低价带出现在－３３ｅＶ处，
而且只有一条能带，这是由掺杂元素的ｓ态电子轨

道贡献引起 的；在 其 上 部 的 第２条 到１９条 为 次 价

带，所占宽度大约为６ｅＶ，是由Ｎ的２ｓ轨道贡献引

起的；在约－１２ｅＶ处单独出现一条价带，为第２０条

能带；再往上为顶价带，第２１～６８条价带，所占宽度

为１０ｅＶ，与未掺杂时相比密度大大增加，是由Ｎ的

图２　掺杂前后体系的能带图

Ｆｉｇ．２　Ｅｎｅｒｇｙ　ｂａｎｄ　ｍａｐｓ　ｏｆ　ｓｙｓｔｅｍ
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２ｐ轨道贡献引起的，导带有１２条，虽 然 数 量 没 变，
但是由于稀 土 元 素 掺 杂 引 起 费 米 能 级 附 近 发 生 杂

化，使导带整体下移，拉近了与价带的距离，使带隙

变小．随着掺杂原子浓度的升高，当２个铈原子掺杂

时（图２ｃ），能 带 总 数 量 为８４条，最 低 价 带 出 现 在

－３４ｅＶ处，有２条能带（因为重叠看上去为一条）；
次价带为第３～２４条，与图２ｂ相比，密度又增加了；
顶价带数量为４８条，与掺杂一个铈原子情况相同；
导带也是１２条，但与价带顶的距离更小了．当３个

铈原子掺杂时（图２ｄ），能带总数量为８８条，密度继

续增加，最 低 价 带 出 现 在－３４ｅＶ处，有３条 能 带

（其中２条重合），次价带为第４～２８条，与图２ｃ相

比，密度又增加了；顶价带数量为４８条，与之前掺杂

情况相同；导带也是１２条，与价带顶的距离进一步

缩小，带隙变为０．６５５ｅＶ．
２．３　态密度分析

图３给出了采用平面波赝势方法计算得到的掺

杂前后 的 总 态 密 度 和 分 波 态 密 度，费 米 能 级 为０
ｅＶ．对于无掺杂体系（图３ａ），下价带主要来自于 Ｎ
的２ｓ态轨道电子贡献，以及少部分Ｓｉ的３ｓ和３ｐ态

轨道电子贡 献；上 价 带 的 峰 值 主 要 来 自 于 Ｎ的２ｐ
态轨道电子贡献，也有少部分Ｓｉ的３ｓ和３ｐ态轨道

电子贡献；导带的 峰 值 主 要 来 自 于Ｓｉ的３ｐ态 轨 道

电子贡献，而Ｎ的２ｓ和２ｐ态 轨 道 电 子 贡 献 较 少．
对于掺杂一个铈原子 体 系（图３ｂ），位 于－３３．４ｅＶ
处的下价带主要来自于铈的ｓ态轨道电子，与图２ｂ
中第一条能带相对应，而次价带和顶价带主要分别

来自于Ｎ的ｓ和ｐ态轨道电子贡献，且峰值有所增

加，结合图２ｂ可知，这是由于能带密度增加引起的，
而稀土元素铈的ｐ和ｄ态轨道电子贡献较少；导带部

分主要来自于铈的ｆ态轨道电 子 贡 献，硅 的ｐ态 轨

道电子贡献较小，铈掺杂后使得导带的峰向左移动，
在费米能级附近发生了与Ｎ的２ｐ态轨道电子的部

分杂化，导致价带顶和导带底的距离变窄，使禁带宽

图３　掺杂前后体系的态密度

Ｆｉｇ．３　Ｓｔａｔｅ　ｄｅｎｓｉｔｙ　ｂｅｆｏｒｅ　ａｎｄ　ａｆｔｅｒ　ｄｏｐｉｎｇ
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度显著降低．当掺杂２个铈原子时（图３ｃ），下价带、
次价带和顶价 带 分 别 主 要 来 自 于 铈 的ｓ以 及 Ｎ的

２ｓ和２ｐ态轨 道 电 子，轨 道 电 子 贡 献 情 况 与 掺 杂 一

个铈原子时相近，但是峰值与图３ｂ相比明显增加，
这是由于能带总密度增加所致（见图２ｃ），其中铈的

ｐ态轨道电子 贡 献 的 增 加 是 由 于 能 带 数 量 由１９条

（图２ｂ中第２～２０条）增加到了２２条（图２ｃ中第３
～２４条）；导带 部 分 主 要 来 自 于 铈 的ｆ态 轨 道 电 子

贡献，而硅的ｐ态电子轨道基本没有贡献，由于掺杂

浓度的提高，使得价带顶和导带底的距离进一步拉

近，禁带宽度降低到１．１１７ｅＶ．当掺杂３个 铈 原 子

时（图３ｄ），各轨道电子的贡献情况与图３ｃ相似，铈

的ｐ态轨道电子对次价带的贡献进一步增加（能带

数量为２５条，图２ｄ中第４～２８条），达到７．４ｅＶ；
导带仍来自于铈的ｆ态 轨 道 电 子 的 贡 献，使 导 带 底

和价带顶的距离进一步拉近，带隙为０．６５５ｅＶ，有

利于材料电子电导率的增加．图３的分析结果与图

２能带的结果相一致．
２．４　电荷分布

差分电荷密度可以描述体系在成键前后由于原

子轨道组合而引起的电子密度分布的变化，进而反

应成键过程中电子的转移情况．根据原子来计算差

分电荷密度（Δρｅ）
［１２］：

Δρｅ＝ρｔｏｔａｌ－∑
ｉ
ρｉ （３）

式中：ρｔｏｔａｌ为体系总的电子密度分布；ρｉ为各 原 子 的

亚晶格电子密度分布．图４为掺杂前后引起的差分

电荷密度的变化图，灰色表示电子缺失，黑色表示电

子富集，为了说明成键性质的变化，截取了掺杂原子

附近的电子密度图．可以看出由于掺杂引起的差分

电荷密度发生了显著的变化，不同掺杂浓度的影响

各不相同，一个铈原子掺杂时电子缺失逐渐降低，即
铈原子周围灰色面积减少，黑色面积增加；当掺杂原

子数增加到２个时，铈原子附近灰色面积进一步降

低，同时黑色面积增加，呈现“十字花”形状；当掺杂

３个铈原子时，铈原子附近黑色面积显著增加，表明

电子富集增加，而氮原子周围电子富集消失．
一般来说，离子键是由电子转移（失去电子者为

阳离子，获得电子者为阴离子）形成的，即正离子和

负离子之间由于静电引力所形成的化学键，而共价

键是由２个或者多个原子共同作用于它们的外层电

子，在理想情况下达到电子饱和状态，由此组成比较

稳定的坚固的化学结构，所获得的成键电子的原子

轨道是重叠的．因此离子键电子云密度局域在一个

原子（电负性较强的原子）周围，共价键电子云会同

图４　差分电荷密度变化

Ｆｉｇ．４　Ｖａｒｉａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ　ｃｈａｒｇｅ　ｄｅｎｓｉｔｙ

时包裹着相邻的２个原子，其中分为非极性和极性

共价键２种，同种原子吸引共用电子对的能力相等，
电子云均匀地分布在两核之间，不偏向任何一个原

子，而不同种原子吸引电子的能力不同，共用电子对

偏向于吸引电子能力较强的一方，使其带部分负电

荷，吸引电子能力弱的原子会带部分正电荷，这样的

共价键称为 极 性 共 价 键，电 负 性 相 差 越 大，极 性 越

大．结合差分电荷密度图谱变化，铈掺杂后原子周围

电子缺失减少，同时电子云的位置发生移动，使不均

匀性增大，说明其与 Ｎ成键的共价性有所 降 低，这

种趋势随掺杂浓度增加逐渐增强，在掺杂３个铈原

子时，原子附近的电子缺失大大消失，电子云逐渐向

铈原子附近靠近，聚集在铈原子周围，说明其向离子

性转化的程度最高，因此可初步得出随掺杂浓度的

提高，铈与氮原子成键的共价性逐渐降低，离子性逐

渐升高．为了验证这一结论，计算了布居值．
布居是指电子在各原子轨道上的分布情况，分

析计算所得的布居值可以了解分子中原子的成键情

况，分别按照原子布居和键布居来进行讨论．键布居

包括同一轨道的总布居和不同轨道的重叠布居，通

过键布居可以获得原子成键的具体数值，从而判定

成键的强弱，并可估计键的共价性和离子性大小，一
般高的布居值说明共价性相互作用较强，而低的布

居值表明键之间的离子性相互作用较强．表２为掺

杂前后成键的布居值．从表２布居值可以看出，掺杂

后与Ｎ原子成键的布居值呈现逐渐降低的趋势，说
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明成键的共价性逐渐减弱，逐步向离子性转变，其结

果与差分电荷密度图的变化相一致．
表２　掺杂前后成键的布居值

Ｔａｂ．２　Ｐｏｐｕｌａｔｉｏｎ　ｖａｌｕｅｓ　ｏｆ　ｂｏｎｄ　ｂｅｆｏｒｅ　ａｎｄ　ａｆｔｅｒ　ｄｏｐｉｎｇ

Ｓｉ 掺Ｃｅ 掺２Ｃｅ 掺３Ｃｅ
ＲＥ－Ｎ　 ０．６１　 ０．５８　 ０．５２　 ０．４１

２．５　光学性能

２．４节从细观角度讨论了铈元素掺杂后氮化硅

的能带和电子结构特点，现从宏观角度计算和分析

掺杂后体系的光学性能，其不仅涉及占用和未占用

部分的电子结构，还可以揭示价带的特征．材料宏观

的光学性能在线性响应区域内是用光的复介电常数

ε（ω）＝ε１（ω）＋ｉε２（ω）来表示的，其中实部ε１ 体现了

材料对电磁波辐射的线性响应并控制着电磁波在介

质中的传播行为，而虚部ε２ 是与能带中的带间跃迁

密切相关的，即取决于导带和价带的电子跃迁能，计
算出虚部后，再根据直接跃迁几率的定义和 Ｋｒａｍ－
ｅｒ－Ｋｒｏｎｉｇ色散关系 可 以 获 得 介 电 函 数 的 实 部 和 吸

收系数［１３］．
图５为计算的掺杂前后体系介电函数的实部和

虚部随光子能量变化的曲线图，实线为实部，虚线为

虚部，其中多晶体系的计算结果与潘洪哲等［５］人的

结果相似，但掺杂体系的光学性能实验报道较少，因
此文中计算的光学性能数值只能通过与掺杂前的光

学性能进行比较和分析．从图中可以看出，多晶氮化

硅体系的静态介电常数为３．７６ｅＶ，当光子能量约

为６．４ｅＶ时达到最大值，然后随着光子能量的增加

而急剧降低，在约为１２．５ｅＶ时为最小值；虚部在０
～４．２ｅＶ为零，表明在其范围内没有介 电 损 耗，随

光子能量的增加，在５～１５ｅＶ出现了一些峰值，这

源于带间跃迁，与 吸 收 系 数 是 相 对 应 的，当 超 过２０
ｅＶ后最终趋近于零．当掺杂铈原子后，体系的静态

介电常数逐渐降低，且峰值向低能方向移动；虚部在

低能区出现了峰值，且峰值向低能方向移动，变化趋

势与实部相近，其中掺杂一个铈原子在约３．１６ｅＶ
处出现第一个峰值，这主要是由最高的价带到最低

的导带间电子跃迁产生的，随光子能量的增加，逐渐

出现了第２个和第３个峰，这源于带间的跃迁，发生

的跃迁主要来源于 Ｎ的２ｐ轨道电子．与掺杂２个

和３个铈原子相比，掺杂１个铈原子在低能区具有

最低的介电常数和介电损耗，这是与态密度和带隙

相关的，也表明作为一种电介质材料在光电器件的

应用中会提高材料的使用寿命，具有潜在的应用前

景．
吸收系数是指光波在介质中单位传播距离光强

图５　掺杂前后体系的介电常数

Ｆｉｇ．５　Ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｃｏｎｓｔａｎｔ　ｏｆ　ｓｕｐｅｒｃｅｌｌ

图６　掺杂前后体系的吸收系数和反射谱

Ｆｉｇ．６　Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ　ａｎｄ　ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ　ｓｐｅｃｔｒｕｍ　ｏｆ

ｓｙｓｔｅｍ　ｂｅｆｏｒｅ　ａｎｄ　ａｆｔｅｒ　ｄｏｐｉｎｇ

度衰减的百分比，根据介电函数与吸收系数的关系

式，可以得到体系的吸收系数，如图６ａ所示．无掺杂

体系在波长为９７ｎｍ处具有最高的峰值３．３６×１０５

ｃｍ－１，掺杂后峰值降低并向右，即向低能方向偏移，
发生了红移现象，结合态密度图可知，随掺杂浓度的

提高，带隙逐渐变窄，说明电子从价带到导带的跃迁

更容易，所以需要的能量减少，吸收峰值就越低．反

射谱是指光由空气直接垂直入射到具有复折射率的

介质表面时，介质反射电磁辐射的能力，掺杂前后体
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系的反射谱如图６ｂ所示，可见，无掺杂体系在波长

为６４ｎｍ处具有最高的峰值０．８５，掺杂后峰值降低

并向右偏移，无掺杂体系和掺杂１个铈原子体系在

高能区具有较大的反射率，说明入射光有一部分被

反射了．总的来看，无掺杂体系和掺杂１个铈原子体

系，在紫外区（８０～３９０ｎｍ）吸 收 系 数 很 高，反 射 率

也较高，呈 现“阻 隔 型”的 性 质；在 可 见 光 区（３９０～
７８０ｎｍ）具有很小的吸收系数，反射率也较小，呈现

“透明型”性质，说明光在体系中更容易传播．

３　结论

利 用 密 度 泛 函 理 论 下 的 平 面 波 赝 势 方 法

（ＰＷＰ）和广义梯度近似（ＧＧＡ），计算了稀土元素铈

掺杂氮化硅体系的电子结构及其光学性能．结果表

明：掺杂后的体 系 的 带 隙 逐 渐 变 窄，分 别 为１．６０９、

１．１１７、０．６５５ｅＶ，接近与半导体相匹配的带隙；体系

的结合能和形成能逐渐升高，说明高浓度掺杂较难

实现；能带密度 逐 渐 增 加，总 能 带 数 分 别 为８０、８４、

８８条；差分电荷密度图表明，随掺杂浓度的提高，铈

与氮成键的共价性逐渐降低，离子性逐渐升高，计算

的布居值分别为０．６１、０．５８、０．５２、０．４１，表 明 成 键

的共价性逐渐降低，验证了之前结论；掺杂１个铈原

子体系在低能区的介电常数和损耗较小，表明其作

为电介质材料在光电器件应用中具有较长的使用寿

命，同时在可见光区具有低的吸收系数和反射率，呈
现“透明型”性质，说明光在该体系中更容易传播．
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