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摘要　使用基于密度泛函理论的第一性原理赝势平面波方法，对Ｃａ３Ｓｉ４ 块体进行了详细的计算研究，得到了金属

间化合物Ｃａ３Ｓｉ４ 是一种间接带隙半导体，禁带宽度为０．３７２ｅＶ；价带主要由Ｓｉ的３ｓ和３ｐ态电子构成，导带主要

由Ｃａ的３ｄ态电子构成。其光学性质结果为：静态介电常数为１９，折射率为４．３５，吸收系数最大峰值为１．５６×

１０５ｃｍ－１，能量损失峰的最大值约在８．５４９ｅＶ处。
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１　引　　言

金属间化合物Ｃａ３Ｓｉ４ 是最近新发现的一种半导体材料
［１］。Ｃａ３Ｓｉ４ 由Ｃａ和Ｓｉ元素组成，它们的原料资

源丰富，地层蕴藏量大，并且无毒无污染，因而对Ｃａ３Ｓｉ４ 的研究无疑是环境友好半导体材料研究领域的一个

新亮点。目前，硅化物半导体材料（如βＦｅＳｉ２，Ｍｇ２Ｓｉ，Ｃａ２Ｓｉ等
［２］）是国际上认可最有前途的环境半导体材

料，它们在光电子器件和在热电器件上都有潜在用途［３］。Ｍａｎｆｒｉｎｅｔｔｉ等
［４］通过相图计算发现了Ｃａ３Ｓｉ４ 相的

存在，随后 Ｍｉｇａｓ等
［１］使用赝势和平面波基组，运用从头算分子动力学计算的ＶＡＳＰ软件包计算了Ｃａ３Ｓｉ４

的能带结构、态密度、复介电函数，得到间接带隙为０．３５ｅＶ，并且说明Ｃａ３Ｓｉ４ 有很高的振子强度。杨志文
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等［５，６］运用基于密度泛函理论的第一性原理方法对Ｃａ３Ｓｉ４ 的能带结构和态密度进行了理论研究，计算得到

Ｃａ３Ｓｉ４ 的能带间隙为０．５９８ｅＶ。

本文采用目前计算机模拟实验中较为先进的基于密度泛函理论（ＤＦＴ）的赝势平面波方法对Ｃａ３Ｓｉ４ 的

电子结构和复介电响应函数、反射率、折射率及吸收系数等光学性质进行了全面的计算。然后将计算结果中

图１ Ｃａ３Ｓｉ４ 的晶胞结构示意图

Ｆｉｇ．１ Ｃａ３Ｓｉ４ｕｎｉｔｃｅｌｌ

的电子结构与国内外研究结果相比对，并对计算出来的

光学性质中的各光学常数与带间电子跃迁之间的关系进

行了分析。

２　晶体结构

Ｃａ３Ｓｉ４ 具有六角型结构，它的空间群是Ｐ６３／ｍ，晶格

常数为犪＝犫＝０．８５４１ｎｍ，犮＝１．４９０６ｎｍ
［４］；晶面角α＝

β＝９０°，γ＝１２０°；每个晶胞中包含４２个原子，１８个Ｃａ原

子和２４个Ｓｉ原子。根据Ｃａ３Ｓｉ４ 实验坐标数据建立的晶

格模型如图１所示。

３　计算方法

使用基于密度泛函理论的第一性原理方法，利用 ＣＡＳＴＥＰ
［７］软件，首先采用 ＢＦＧＳ算法

［８～１１］（由

Ｂｒｏｙｄｅｎ，Ｆｌｅｔｃｈｅｒ，Ｇｏｌｄｆａｒｂ和Ｓｈａｎｎｏｎ提出的一种能对固定外应力的晶胞进行优化的算法）对晶体模型进

行结构优化，将原胞中的价电子波函数用平面波基矢进行展开，并设置平面波截断能量犈ｃｕｔ＝３１０ｅＶ，迭代

过程中的收敛精度为１×１０－６ｅＶ，离子势采用超软赝势
［１２］，布里渊区积分采用 ＭｏｎｋｈｏｒｓｔＰａｃｋ形式

［１３］的

高对称特殊犽点法，犽网格点设置为３×３×２，能量计算都在倒易空间中进行。

４　结果与分析

４．１　几何优化

为了使晶胞中各元素处于平衡状态，在进行能量计算前应该对结构进行几何优化处理。通过优化计算，

Ｃａ３Ｓｉ４ 晶胞体系获得最低能量为－２０６９３．２８９８ｅＶ，几何优化后理论晶胞参数分别改变为犪＝犫＝０．８４７１ｎｍ，

犮＝１．４８５５ｎｍ。此时其晶胞处于最稳态，与最稳态对应的晶胞体积为０．９２３１０５ｎｍ３。表１为Ｃａ３Ｓｉ４ 结构优

化结果。由表１可以看出，优化后的理论值与实验值比较接近，误差不超过１％，其中，晶面角在优化前后并

没有发生变化。

表１ Ｃａ３Ｓｉ４ 结构优化结果

Ｔａｂｌｅ１ ＯｐｔｉｍｉｚｅｄｒｅｓｕｌｔｓｏｆＣａ３Ｓｉ４

Ｌａｔｔｉｃｅｃｏｎｓｔａｎｔｓ Ｗａｆｅｒａｎｇｌｅ

犪／ｎｍ 犮／ｎｍ 犪／犮 犃／（°） 犅／（°） γ／（°）
Ｃｅｌｌｖｏｌｕｍｅ／（Ｖ／ｎｍ３）

Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅ ０．８５４１ １．４９０６ ０．５７３ ９０ ９０ １２０ １．００１７４

Ｏｐｔｉｍｉｚｅｄｖａｌｕｅ ０．８４７１ １．４８５５ ０．５７０ ９０ ９０ １２０ ０．９２３１０５

Ｅｒｒｏｒ／％ ０．８ ０．３ ０．５ ０ ０ ０ ０．８

４．２　电子结构

４．２．１　能带结构

采用优化后的晶格常数，计算Ｃａ３Ｓｉ４ 沿布里渊区高对称点方向的能带结构，图２为选取的Ｃａ３Ｓｉ４ 晶胞

第一布里渊区的高对称点。图３为Ｃａ３Ｓｉ４ 在费米面附近的能带结构，图中虚线为费米能级。在费米面以下

－１２ｅＶ以上共有６６条能带构成Ｃａ３Ｓｉ４ 的价带；在费米面以上３ｅＶ以下共有２０条能带构成Ｃａ３Ｓｉ４ 的导

带。其第一布里渊区中高对称犽点在价带顶犈Ｖ 和导带底犈Ｃ 的特征能量值如表２所示。结合表２，由图３

可以看出Ｃａ３Ｓｉ４ 的能带在价带的犓 点和Γ点之间得到最大值，在导带的犕 点和犓 点之间得到最小值，因

０７１６０１２



４８，０７１６０１ 激光与光电子学进展 ｗｗｗ．ｏｐｔｉｃｓｊｏｕｒｎａｌ．ｎｅｔ

此Ｃａ３Ｓｉ４ 表现出间接带隙半导体性质，带隙宽度犈ｇ＝０．３７２ｅＶ，该结果与Ｄ．Ｂ．Ｍｉｇａｓ等
［３］设置犽点网格

７×７×３的计算结果是一致的。

图２ 选取的Ｃａ３Ｓｉ４ 晶胞第一布里渊区的高对称点

Ｆｉｇ．２ Ｈｉｇｈｓｙｍｍｅｔｒｙｐｏｉｎｔｓｏｆｔｈｅｈｅｘａｇｏｎａｌ

ＢｒｉｌｌｏｕｉｎｚｏｎｅｏｆＣａ３Ｓｉ４

图３ Ｃａ３Ｓｉ４ 在费米面附近的能带结构图

Ｆｉｇ．３ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＣａ３Ｓｉ４

ｎｅａｒｂｙｔｈｅＦｅｒｍｉｅｎｅｒｇｙ

表２ 第一布里渊区中高对称犽点在价带顶犈Ｖ 和导带底犈Ｃ 的特征能量值

Ｔａｂｌｅ２ Ｅｉｇｅｎｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅｔｏｐｏｆｔｈｅｖａｌｅｎｃｅｓ犈Ｖａｎｄｂｏｔｔｏｍｏｆｔｈｅｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎ犈ＣｂａｎｄｓｏｆＣａ３Ｓｉ４ａｔ

ｈｉｇｈｓｙｍｍｅｔｒｙｐｏｉｎｔｓｏｆｔｈｅＢｒｉｌｌｏｕｉｎｚｏｎｅ

犕 犔 犃 Γ 犕 犓 Γ 犃 犎 犓

犈Ｖ／ｅＶ －０．４３４ －０．１５９ －０．２２８ －０．２５８ －０．４３４ －０．１９２ －０．２５８ －０．２２８ －０．０８４ －０．１９２

犈Ｃ／ｅＶ ０．４２７ ０．４４３ １．１００ ０．７３９ ０．４２７ ０．３９７ ０．７３９ １．１００ ０．４０１ ０．３９７

４．２．２　态密度（ＤＯＳ）

图４为与能带结构相应的总态密度和部分态密度。对于总态密度，单位是ｅｌｅｃｔｒｏｎ／（ｃｅｌｌ·ｅＶ），对于各

亚层电子的能态密度，单位是ｅｌｅｃｔｒｏｎ／（ａｔｏｍ·ｅＶ）。由图可知，在下价带区（对应于能带结构中位于－１２～

－５ｅＶ范围内），Ｃａ３Ｓｉ４ 的能态密度曲线主要来自Ｓｉ原子的３ｓ态电子处于支配地位，Ｓｉ的３ｐ态电子对此有

微弱的贡献；在上价带区（对应于能带结构中位于－５～０ｅＶ范围内）的能态密度曲线则主要由Ｓｉ原子的３ｐ

态电子和Ｃａ原子的３ｄ态电子共同贡献；而在导带区（对应于能带结构图中位于０～３ｅＶ范围内）的态密度

曲线则主要是Ｃａ的３ｄ态电子贡献较大，而Ｃａ的４ｓ态和Ｓｉ的３ｓ态、３ｐ态电子也对此有少量贡献。综合起

来看，在费米面附近，Ｃａ３Ｓｉ４ 的能态密度曲线主要由Ｃａ的３ｄ态电子及Ｓｉ的３ｐ态电子的能态密度确定。由

此可以看出，Ｃａ３Ｓｉ４ 的电传输性质及载流子类型主要由Ｃａ的３ｄ态电子及Ｓｉ的３ｐ态电子决定，这与Ｄ．Ｂ．

Ｍｉｇａｓ等
［３］的计算结果是一致的。

图４ Ｃａ３Ｓｉ４的总态密度（ａ）和Ｃａ（ｂ）及Ｓｉ（ｃ）的部分态密度

Ｆｉｇ．４ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｔｏｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｏｆＣａ３Ｓｉ４（ａ）ａｎｄｐａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓｏｆＣａ（ｂ）ａｎｄＳｉ（ｃ）

４．３　光学性质

４．３．１　Ｃａ３Ｓｉ４ 的复介电函数

光学复介电函数能表征材料的物理特性，易于和物理过程的微观模型及固体的微电子结构联系起来。
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图５ Ｃａ３Ｓｉ４ 在相同极化光作用下的介电函数实部

ε１ 和虚部ε２

Ｆｉｇ．５ Ｒｅａｌｐａｒｔε１ａｎｄｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔε２ｏｆｔｈｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＣａ３Ｓｉ４ｆｏｒｔｈｅｓａｍｅｌｉｇｈｔｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ

图５为非极化的Ｃａ３Ｓｉ４ 光学介电函数的实部ε１ 和虚部

ε２ 随光子能量变化的曲线。基于第一性原理的ＤＦＴ赝

势平面波方法，我们计算出了Ｃａ３Ｓｉ４ 的介电函数的实部

ε１ 和虚部ε２。已知介电函数虚部ε２（ω）主要表征了电子

的占有态和非占有态之间的跃迁。实部ε１（ω）可以通过

ＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇ色散关系得到
［１４］。理论计算结果表明：

１）静态介电常数ε１（０）＝１９，该结果与折射率的结果是

相对应的［由狀２０＝ε１（０），得到狀０＝４．３５９］；２）由图５可

知实部在能量处于２．２５９～８．６３６ｅＶ的范围内ε１（０）＜

０，由微分ＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇ关系知道，ε１（ω）可以从ε２（ω）

的微分并在一个相当宽的频率区间内积分得到，因此，

ε１（ω）在ε２（ω）上升和下降的斜率最大处分别出现极大和

极小，并与实轴两次相交，该频率为２．２５９ｅＶ和８．６３６ｅＶ，

其中２．２５９ｅＶ与共振效应频率（记为ω０）很接近，８．６３６ｅＶ与等离子体频率（记为ωｐ）很接近；３）ε２（ω）的基

本吸收边位于０．６３６ｅＶ，在入射光能量为０～３ｅＶ的范围内，ε２（ω）有６个明显的介电峰，各峰位对应的光子

能量分别是０．６６５，１．０３６，１．４９５，１．８４４，２．２８１，２．６７４，它们都是由能级间的电子跃迁所产生的，分别对应图

３中犎 点的第２０条能级（从图２中能量最低的价带依次往上数）到Γ点的第２１条能级的带间跃迁；犓点的

第２０条能级到Γ点的第３０条能级的带间跃迁；犔点的第１９条能级到犕 点的第３３条能级的带间跃迁；犓点

的第１９条能级到Γ点的第３８条能级的带间跃迁；犎点的第２０条能级到犓点的第４３条能级的带间跃迁；犃

点的第１８条能级到犕点的第４１条能级的带间跃迁。这说明带间电子跃迁对介电虚部ε２（ω）是有贡献的。结

合能态密度图４，上述各能级间的跃迁均主要来源于Ｓｉ的３ｐ轨道到Ｃａ的３ｄ轨道的电荷转移。

图６是Ｃａ３Ｓｉ４ 在狓（１００），狔（０１０），狕（００１）方向极化情况下的介电函数。计算结果狓，狔极化方向的介电

函数曲线相比于相同极化光作用下的介电函数，它们比较接近，而狕极化方向的介电函数曲线和它们相比之

下差异较大，虚部ε２ 有波峰的缺失，这显示了Ｃａ３Ｓｉ４ 的光学特性具有各向异性，这也与Ｄ．Ｂ．Ｍｉｇａｓ等
［１］的

实验结果相符合。由图可以看出，Ｃａ３Ｓｉ４ 在狕（００１）方向极化情况下，静态介电常数ε１（０）变为了２０．２。介电

函数的实部ε１ 都随着能量的增加而增大，当能量分别为０．６８７，０．９２７和１．７５７ｅＶ时达到最大值；然后ε１ 随

着光子能量的增大而逐渐减小，当能量分别达到２．６０９ｅＶ时达到最小值。介电函数的虚部ε２ 基本吸收边

位于０．７７４ｅＶ，该能量对应于ε２ 曲线的值约在０．５ｅＶ处突然变大，这表明在Ｓｉ点的第一跃迁的振子强度

值很大，且介电函数的虚部ε２ 都随着光子能量的增大而急剧增大，沿狕轴极化时ε２ 在１．４５１ｅＶ处取得最大

值，这主要来自ＣａＳｉｄｐ态电子从价带到导带的跃迁，但随着光子能量的继续增大，ε２ 最终趋近于０。另

外，沿着狓轴、狔轴、狕轴极化的介电函数虚部ε２ 达到最高峰值前，都对应有次介电峰的出现，而沿着狓轴和

狔轴极化的Ｃａ３Ｓｉ４ 出现的次介电峰要比狕轴极化时多，说明在这段能量范围内，沿着狓轴和狔 轴极化时，

Ｃａ３Ｓｉ４ 的能带结构中价带到导带的跃迁概率比狕轴极化时的跃迁概率大。

图６ Ｃａ３Ｓｉ４ 在不同极化光作用下的介电函数实部ε１ 和虚部ε２

Ｆｉｇ．６ Ｒｅａｌｐａｒｔε１ａｎｄｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔε２ｏｆｔｈｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＣａ３Ｓｉ４ｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌｉｇｈｔｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｓ
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４．３．２　Ｃａ３Ｓｉ４ 的复折射率

在线性响应范围内，固体宏观光学响应函数除了可以由光的复介电函数描述外，还可以用复折射率来描

述。图７为Ｃａ３Ｓｉ４ 的复折射率。由图可知，Ｃａ３Ｓｉ４ 的静态折射率为狀０＝４．３５，该结果与图５中静态介电常

图７ Ｃａ３Ｓｉ４ 的复折射率

Ｆｉｇ．７ ＲｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｏｆＣａ３Ｓｉ４

数ε１（０）＝１９的计算结果是相对应的（由狀
２
０＝ε１（０），得

到狀０＝４．３５）。狀的３个主要峰值出现在能量０．５３４～

１．２７７ｅＶ范围内，在光子能量为０．５３４ｅＶ处，狀取得最

大值４．９９０，当到达最大值后，折射率开始随光子能量的

增加而逐渐减小，在能量处于６．５８３～７．２８２ｅＶ的范围

内，狀趋于０。而消光系数犽在能量小于０．１６３ｅＶ以及能

量大于１２．８０７ｅＶ的范围为零，犽的主要峰值出现在能

量为０．６６５～５．２６９ｅＶ范围内，在能量为２．３４７ｅＶ处，犽

取得最大值３．４４５，能量大于２．３４７ｅＶ后消光系数犽随

能量的增加而减小，在光子能量达到１２．８０７ｅＶ时，消光

系数犽减小到零，直到２３．７７ｅＶ 时才出现一个较小

的峰。

４．３．３　Ｃａ３Ｓｉ４ 的光吸收系数

吸收系数表示光波在介质中单位传播距离光强度衰减的百分比。图８为Ｃａ３Ｓｉ４ 的吸收系数。从图可

以看出在低能量区，吸收峰主要集中在能量为０．６６５～５．２６９ｅＶ范围内，光子能量小于０．１６３ｅＶ时，光吸收

为零，晶体处于透明状态。当光子能量大于０．１６３ｅＶ后吸收系数开始剧烈增大，在能量为３．０２４ｅＶ处达到

最大峰值１．５６×１０５ｃｍ－１，然后随着光子能量的增加逐渐减小，直至趋于零。能量在１２．８０７～２１．３９０ｅＶ的

图８ Ｃａ３Ｓｉ４ 的吸收系数

Ｆｉｇ．８ ＡｂｓｏｒｐｔｉｏｎｏｆＣａ３Ｓｉ４

范围，Ｃａ３Ｓｉ４ 对光的吸收也为零，晶体仍处于透明状态。

在高能量区，光子能量为２１．３９～２４．７９ｅＶ范围内，吸收

系数又出现了一个比较高的波峰，峰值达到１．４８２×

１０５ｃｍ－１，在能量大于２４．７９ｅＶ后，Ｃａ３Ｓｉ４ 对光的吸收

再次为零，晶体又处于透明状态。很明显，Ｃａ３Ｓｉ４ 在低

能区和高能区都可以有很高的吸收系数，这一重要特性

有可能导致它在不同能量范围内的广泛应用。对于

Ｃａ３Ｓｉ４，具有数量级为１０
５ｃｍ－１的吸收系数，其光的吸收

实际上集中在晶体很薄的表面层内。这是由于半导体材

料内部有自由电子存在，光波在传播过程中在导电媒质

内激起传导电流，光波的部分能量转换为电流的焦耳热。

图９ Ｃａ３Ｓｉ４ 的反射谱

Ｆｉｇ．９ ＲｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｏｆＣａ３Ｓｉ４

吸收系数α和消光系数犽都表示物质对光的吸收，

当光子能量在１２．８０７～２１．３９０ｅＶ范围时，入射光频域

不小于固有振荡频率，此时，表征固体吸收的光学量都趋

近于零，折射率狀随频率ω的变化为正常色散，Ｃａ３Ｓｉ４ 再

次转 变 为 透 明 的［１５］，即 Ｃａ３Ｓｉ４ 能 量 在 １２．８０７～

２１．３９０ｅＶ的范围内，光的吸收系数α为零，消光系数犽

也为零，说明消光系数在带边表现出强烈的吸收特征。

４．３．４　Ｃａ３Ｓｉ４ 的反射谱

光由空气直接垂直入射到具有复折射率的介质中，

可通过复折射率值得到反射系数。图９为Ｃａ３Ｓｉ４ 的反

射谱。从图可以看出在低能量０．５５６～４．２０２ｅＶ内发生

部分反射，反射谱带间跃迁主要发生在５．６２２～８．００２ｅＶ的能量区域，反射率平均可达９０％以上。对应折

射率，由式ε１ ＝狀
２
－犓

２ 看出，在ε１（ω）＜０的频域内，犽（ω）＞狀（ω），实际上折射率狀很小，折射率狀在
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５．６２２～８．００２ｅＶ范围内时趋于０，而反射率在这一范围内比较大，趋近于１，这说明在能量５．６２２～８．００２ｅＶ范

围内Ｃａ３Ｓｉ４呈现出金属反射特性，由于入射的光大部分被反射了，对应折射率狀的值很小。

４．３．５　Ｃａ３Ｓｉ４ 的光电导率

半导体的光电导是指光照引起半导体电导率改变的现象，这种改变可以是电导率的增加，也可以是电导

图１０ Ｃａ３Ｓｉ４ 的光电导率

Ｆｉｇ．１０ ＣｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｏｆＣａ３Ｓｉ４

率的下降。图１０为Ｃａ３Ｓｉ４ 的光电导率。从图可以看出

光电导率实部与介电函数的虚部是对应的，在光电导的

实部在光电子能量低于０．１６３ｅＶ和高于１２．７８５ｅＶ的

范围内为零，当能量在２．３０３ｅＶ时出现了最大峰值，这

主要是带间激发跃迁引起的。根据能带和态密度的结果

可以判断这些带间跃迁主要来源于Ｓｉ价带顶的３ｐ态电

子向Ｃａ导带底的３ｄ态电子的带间跃迁。而σ的主要峰

值出现在０．６６５～５．２６９ｅＶ范围内，与前面的吸收系数

和消光系数的峰值出现的位置完全对应，这验证了光电

导率实部与吸收系数的关系。

４．３．６　Ｃａ３Ｓｉ４ 的能量损失函数

图１１ Ｃａ３Ｓｉ４ 的电子能量损失函数

Ｆｉｇ．１１ ＬｏｓｓｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆＣａ３Ｓｉ４

从介电常数可以进一步得到材料电子的能量损失函

数，它描述了电子通过均匀的电介质时能量的损失情况。

图１１为Ｃａ３Ｓｉ４ 的电子能量损失函数。从图可以看出，

在能量小于０．１６２ｅＶ时，Ｃａ３Ｓｉ４ 的电子能量损失为零。

Ｃａ３Ｓｉ４ 大约在８．５４９ｅＶ处取得最大的能量损失峰，除此

之外，在２３．８８ｅＶ还出现有一个比较小的峰，这两个损

失函数的峰值对应于反射率两个峰值的减小，并与等离

子体振荡相关联，相应的振荡频率称为等离子体频率。

其中，能量在８．５４９ｅＶ处的峰值对应于Ｃａ３Ｓｉ４ 体相等

离子体边缘能量。

５　结　　论

利用基于密度泛函理论的赝势平面波方法对块体Ｃａ３Ｓｉ４ 的电子结构和光学性质进行了全面的计算和

分析。研究结果表明Ｃａ３Ｓｉ４ 是间接带隙半导体，带隙为０．３７２ｅＶ；其态密度表现出强烈的局域化特征，价带

主要是由Ｓｉ的３ｓ和３ｐ及Ｃａ的３ｄ态电子构成，导带主要是由Ｃａ的３ｄ态电子构成；而在费米面附近，其能

态密度主要是由Ｓｉ的３ｓ层电子以及Ｃａ的３ｄ层电子的能态密度决定。由复介电函数显示Ｃａ３Ｓｉ４ 的光学性

质具有各向异性；静态介电常数ε１（ω）＝１９，折射率狀０＝４．３５；吸收系数在能量为３．０２４ｅＶ处达到最大峰值

１．５６×１０５ｃｍ－１；消光系数随光子能量的变化与吸收谱完全对应，并表现出强烈的带边吸收特征；体相等离

子体边缘能量为８．５４９ｅＶ。
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