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摘要　基于第一性原理的赝势平面波方法计算了完整ＹＴａＯ４ 和ＬｕＴａＯ４ 晶体的电子结构、介电函数、折射率、吸

收光谱。计算结果表明，二者价带的贡献都主要来源于Ｏ２狆态。导带分为两部分，下导带都主要由Ｔａ５犱态组成，

ＹＴａＯ４ 上导带主要由 Ｙ４犱态组成。而 ＬｕＴａＯ４ 上导带的贡献主要来源于 Ｌｕ５犱 态。在ω＝０时，ＹＴａＯ４ 和

ＬｕＴａＯ４ 晶体的介电常数和折射率都非常接近；介电函数虚部的低能特征峰（小于１０．０ｅＶ）归因于ＴａＯ
３－
４ 基团的

电子跃迁，对应电子从Ｏ２狆价带到Ｔａ５犱导带的跃迁；１０．０～１５．０ｅＶ之间的特征峰对应于电子从价带到上导带的

跃迁；大于１５．０ｅＶ的特征峰则归因于Ｏ２狊态的内层电子到导带的跃迁。两种晶体在紫外区的吸收带宽而强，此

吸收带归属于从氧（２狆）到钽犱
０ 离子的电荷转移跃迁。
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１　引　　言

钽酸盐晶体 犕ＴａＯ４（犕＝Ｙ，Ｌｕ）是一类很好

的发光基质材料，对Ｘ射线吸收强，辐照硬度高，化

学性质稳定。材料掺入Ｅｕ３＋、Ｔｂ３＋等稀土发光离

子后，可用作Ｘ射线电荷耦合器件（ＸｒａｙＣＣＤ）、阴

极射线管（ＣＲＴ）、场致发射显示器（ＦＥＤ）的闪烁探

测材料，在Ｘ射线测量、平板显示等方面有着重要

的应用［１，２］。稀土正钽酸盐有三种结构［３，４］：１）Ｍ

型，褐钇铌矿结构，属Ｉ２群；２）Ｍ′型，属Ｐ２／ａ群；３）

Ｔ型，白钨矿结构，属Ｉ４１／ａ群。三种结构的晶体



２期 向　东等：　ＹＴａＯ４ 和ＬｕＴａＯ４ 电子结构和光学性质的理论计算

中，Ｍ′型是一种更为有效的发光基质
［４］。

Ｇ．Ｂｌａｓｓｅ等
［５］研究了 Ｍ 型 ＹＴａＯ４，ＬｕＴａＯ４

晶体的发光。结果表明，紫外区 ＹＴａＯ４，ＬｕＴａＯ４

晶体的发光峰值分别在３３５ｎｍ和３２５ｎｍ。李博

等［６，７］研究了稀土离子掺杂 ＹＴａＯ４ 晶体的能量传

递机理，从实验上发现了从ＴａＯ３－４ 到某些稀土离子

的能量传递过程。近年来人们曾先后计算了

ＬｉＴａＯ３、ＫＴａＯ３、ＬｉＮｂＯ３ 等钽酸盐和铌酸盐晶体的

电子结构和光学性质［８～１２］。通过第一性原理的赝

势平面波方法计算了Ｍ′型完整ＹＴａＯ４，ＬｕＴａＯ４ 晶

体的电子结构、介电函数、折射率、吸收光谱。研究

了晶体光学性质与电子结构之间的联系，从而为理

解该材料的光学性能提供指导，同时也为以后的实

验工作提供参考。

２　计算方法

２．１　计算模型和方法

Ｍ′型犕ＴａＯ４ 晶体结构如图１所示，每个单胞

中含有两个犕ＴａＯ４ 分子，共１２个原子，Ｔａ原子位

于发生了畸变的八面体中，每个Ｔａ原子与六个 Ｏ

原子成键。Ｍ′型ＹＴａＯ４ 和ＬｕＴａＯ４ 单斜晶胞相应

的参数分别为犪＝０．５２９８ｎｍ，犫＝０．５４５１ｎｍ，犮＝

０．５１１１ｎｍ，β＝９６．４４°；犪＝０．５２３９ｎｍ，犫＝０．５４２５ｎｍ，

犮＝０．５０６０ｎｍ，β＝９６．１０°
［４］。

图１ Ｍ′型 ＭＴａＯ４ 晶体结构

Ｆｉｇ．１ ＣｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＭ′ｔｙｐｅＭＴａＯ４

基于 平 面 波 和 赝 势 方 法 的 ＡＢＩＮＩＴ 程 序

包［１３，１４］，对 ＹＴａＯ４，ＬｕＴａＯ４ 晶体的电子结构和光

学性质进行了第一性原理计算。利用平面波赝势方

法，将离子势用赝势替代，电子波函数通过平面波基

组展开。电子 电子相互作用的交换关联势采用了

广义梯度近似（ＧＧＡ）
［１５］。赝势选取ＦｒｉｔｚＨａｂｅｒ

Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ （ＦＨＩ） 赝 势［１６］， 由 ＰｅｒｄｅｗＢｕｒｋｅ

Ｅｒｎｚｅｒｈｏｆ势函数产生
［１７，１８］。考虑 ＹＴａＯ４ 的价电

子组态为：Ｙ［５狊２４犱１］，Ｔａ［５犱３６狊２］，Ｏ［２狊２２狆
４］；

ＬｕＴａＯ４ 的 价 电 子 组 态 为：Ｌｕ［４犳
１４５犱１６狊２］，

Ｔａ［５犱３６狊２］，Ｏ［２狊２２狆
４］。用于展开的平面基波数

量由平面波截断动能决定。在计算中不断增大截断

能量的同时，观察体系总能量的变化，当体系的总能

量差小于０．００１ｅＶ／ａｔｏｍ时，确定截断能量的值为

７０Ｈａ。自洽迭代过程中采用简约布里渊区中４×

４×４的网格点阵，此点阵在布里渊区中共产生了１６

个 Ｋ 点。原 子 坐 标 和 晶 格 常 数 的 优 化 采 用

ＢｒｏｙｄｅｎＦｌｅｔｃｈｅｒＧｏｌｄｆａｒｂＳｈａｎｎｏ（ＢＦＧＳ）
［１９］ 算

法。对于光学性质的计算还采用了剪刀算符修正

（剪刀算符值取为带隙实验值与计算值的差），使计

算的带隙值等于实验带隙值，以弥补由于广义梯度

近似造成的带隙值偏小，从而使得光学性质的计算

能够更准确。

２．２　光学性质的理论描述

介电函数是在动量表象下计算的，需要知道占

据态和非占据态之间的动量算符犘的矩阵元，介电

函数的虚部ε２（ω）＝Ｉｍε表示为
［２０］

ε
犻犼
２（ω）＝

４π犲
２

Ω犿
２
ω∑犓狀狀′

〈犓狀σ 犘犻 犓狀′σ〉〈犓狀′σ 犘犼 犓狀σ〉×

犳犓狀（１－犳犓狀′）δ（犈犓狀′－犈犓狀－珔犺ω）， （１）

式中犲是电子的电荷，犿为电子质量，Ω为晶胞的体

积，犳犓狀 为费米分布函数，犓狀σ 为第狀个本征值、动

量为犓、自旋为σ的晶体的波函数。介电函数的实部

ε１（ω）可以用ＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇ关系求得：

ε１ ＝Ｒｅ［ε（ω）］＝

１＋
１

π∫
∞

０

ε２（ω′）
１

ω′－ω
＋

１

ω′＋（ ）ω ｄω′，（２）
其他光学常数可以通过介电函数而获得。例如，折射

率狀（ω）、吸收系数犐（ω）均可由ε１（ω）、ε２（ω）得

到［２１］，折射率和吸收系数分别推得为

狀（ω）＝
ε１（ω）＋ ε

２
１（ω）＋ε

２
２（ω槡 ）

槡 ２
， （３）

犐（ω）＝槡２ω［ε
２
１（ω）＋ε

２
２（ω槡 ）－ε１（ω）］

１／２．（４）

　　 以上关系是分析能带结构和光学性质的理论

依据。从某种意义上说，复介电响应函数ε（ω）比宏

观光学常数更能表征材料的物理特性，更易于与固

体的电子结构相联系［２２］。

３　结果与讨论

３．１　几何结构优化

通过优化晶体的几何结 构，得 到 ＹＴａＯ４，

ＬｕＴａＯ４ 晶胞的体积分别为１６１．０２３×１０
－３０ ｍ３，

１５７．９３７×１０－３０ｍ３。表１是晶格参数犪，犫，犮和角度

９４４
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β的计算值与实验值的比较。可以发现，结构优化

得到的理论晶胞参数与实验值符合较好。

表１ 晶胞参数计算值与实验值的比较

Ｔａｂｌｅ１ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

ｖａｌｕｅｓｏｆｃｅｌｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

Ｃｅｌｌ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

ＹＴａＯ４ ＬｕＴａＯ４

Ｔｈｉｓ

ｗｏｒｋ

Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

ｖａｌｕｅ
［４］

Ｔｈｉｓ

ｗｏｒｋ

Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ

ｖａｌｕｅ
［４］

犪／１０－１０ｍ ５．４７５ ５．２９８ ５．４２５ ５．２３９

犫／１０－１０ｍ ５．５９１ ５．４５１ ５．６０３ ５．４２５

犮／１０－１０ｍ ５．３１１ ５．１１１ ５．２４６ ５．０６０

β／（°） ９７．９２ ９６．４５ ９７．９２ ９６．１０

３．２　电子结构

在优化晶体结构的基础上，对ＹＴａＯ４ 晶体的电

子结构性质进行了计算。图２是计算得到的ＹＴａＯ４

能带结构图。ＹＴａＯ４ 为间接带隙材料，价带最高点

在Ｚ点，导带最低点在Ｅ点，带隙为３．１３ｅＶ。价带

顶能带变化较缓慢，表明了电子具有较大的有效质

量。图３为计算得到的ＹＴａＯ４ 的总态密度（ＴＤＯＳ）

和分态密度（ＰＤＯＳ）图。－１６ｅＶ附近有一个宽度约

为２ｅＶ的窄带，主要是Ｏ的２狊态；－４．８～０ｅＶ之间

的态组成了价带（ＶＢ），这些态主要来源于Ｏ的２狆

态。３．１３～５．５ｅＶ之间的态组成了下导带（ＣＢ），主

要来源于Ｔａ的５犱态，其中还含有少量Ｙ的４犱态和

Ｏ２狆态的贡献。５．５ｅＶ以上的态为上导带，主要由Ｙ

的４犱态构成。采用了广义梯度近似（ＧＧＡ）所计算

的禁带宽度通常会比实验值低，为此，在光学性质的

计算中采用了剪刀算符修正。

图２ ＹＴａＯ４ 能带结构

Ｆｉｇ．２ ＥｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＹＴａＯ４

图４为ＬｕＴａＯ４的电子态密度图，其电子结构与

ＹＴａＯ４ 的 有 些 类 似，ＬｕＴａＯ４ 带 隙 为 ３．０７ｅＶ，

ＬｕＴａＯ４ 价带中除了Ｏ２狆态以外，还包含了Ｌｕ的４犳

图３ ＹＴａＯ４ 总态密度和分态密度图

Ｆｉｇ．３ ＴＤＯＳａｎｄＰＤＯＳｏｆＹＴａＯ４

图４ ＬｕＴａＯ４ 总态密度和分态密度图

Ｆｉｇ．４ ＴＤＯＳａｎｄＰＤＯＳｏｆＬｕＴａＯ４

态，下导带主要是Ｔａ５犱态，上导带主要是Ｌｕ５犱态。

３．３　介电函数

为进一步研究 ＹＴａＯ４，ＬｕＴａＯ４ 晶体中的电子

态，计算了它们的介电函数（ε＝ε１＋ｉε２）的实部

ε１（ω）和虚部ε２（ω）。图５为介电函数的虚部ε２（ω）

和实部ε１（ω）与光子能量的关系。ＹＴａＯ４ 晶体的静

态介电常数为５．１。介电函数的虚部ε２（ω）上共有６

个比较明显的特征峰。在 ＡＷＯ４（Ａ＝Ｃａ，Ｂａ，Ｐｂ）

和ＢＭｏＯ４（Ｂ＝Ｃａ，Ｂａ，Ｓｒ，Ｐｂ）中，低能特征峰对应

于阴离子基团的电子跃迁［２３～２５］。由此可知，在

ＹＴａＯ４ 中，Ａ 峰（６．７５ｅＶ）、Ｂ峰（７．８１ｅＶ）、Ｃ峰

（９．９６ｅＶ）归因于ＴａＯ３－４ 基团的电子跃迁，对应于电

子从Ｏ２狆价带到 Ｔａ５犱导带跃迁；Ｄ峰（１１．９ｅＶ）归

因于电子从 Ｏ２狆价带到 Ｙ４犱上导带的跃迁；Ｅ峰

０５４
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（１８．３５ｅＶ）、Ｆ峰（２２．６３ｅＶ）为高能特征峰，分别归因

于内层电子从 Ｏ２狊到下导带和上导带的跃迁。

ＬｕＴａＯ４ 的静态介电常数为５．０，与ＹＴａＯ４ 的静态

介电常数非常的相近，这是由于Ｌｕ和Ｙ的最外层

电子数相同，并且二者的原子电负性和原子半径都

非常接近的缘故。此外，从ＹＴａＯ４ 和ＬｕＴａＯ４ 介电

函数虚部来看，小于１０ｅＶ的特征峰的位置比较接

近，这是因为这些特征峰对应的跃迁是相同的，都对

应于Ｏ２狆态到Ｔａ５犱态的跃迁。

图５ 理论计算的ＹＴａＯ４（ａ），ＬｕＴａＯ４（ｂ）介电函数的实部（ａ）和虚部（ｂ）

Ｆｉｇ．５ Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅａｌｐａｒｔ（ａ）ａｎｄｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔ（ｂ）ｏｆｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆＹＴａＯ４，ＬｕＴａＯ４

３．４　折射率

根据复折射率与复介电函数之间的关系，可以

推导出折射率狀（ω），ＹＴａＯ４ 的计算结果如图６（ａ）

所示。在ω＝０时，折射率狀＝１．９６，这与计算的

ＬｕＴａＯ４ 的折射率１．９８非常接近，如图６（ｂ）所示。

由于材料的折射率与元素电负性、原子最外层电子

数和原子体积有关。比较 ＹＴａＯ４ 与ＬｕＴａＯ４ 的差

异，只考虑Ｌｕ和Ｙ原子对折射率造成的影响。事

实上，Ｌｕ原子与Ｙ原子的最外层电子数相同，原子

半径和电负性也非常接近，因此Ｌｕ和Ｙ原子对两

种材料折射率的影响应该差别不大，计算结果表明

这两种材料的折射率确实非常接近。

图６ 理论计算的ＹＴａＯ４（ａ），ＬｕＴａＯ４（ｂ）的折射率

Ｆｉｇ．６ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｆｒａｃｔｉｏｎｉｎｄｅｘｏｆＹＴａＯ４（ａ），ＬｕＴａＯ４（ｂ）

３．５　吸收，发射和激发光谱

由介电函数可推得吸收系数，其结果如图７所

示。ＹＴａＯ４、ＬｕＴａＯ４ 吸收光谱在紫外区表现为宽

而强的吸收带，此吸收带归属于从Ｏ２狆到Ｔａ犱
０ 离

子的电荷转移跃迁［２６］。一个电子从成键轨道（在氧

离子上）激发到反键轨道（主要成分是Ｔａ离子的犱轨

道）。因此在吸收光后，化学键被严重削弱，Δ犚０，

谱带宽度变大［２７］。此外，从计算的电子态密度上也

可以看出，价带和导带都比较宽，而吸收系数正比于

价带态密度和导带态密度的卷积［２８］，所以吸收光谱

必然也很宽。ＹＴａＯ４ 晶体的激发谱、发射谱如图８

所示［７］。ＹＴａＯ４ 晶体的最强激发峰位于２２５ｎｍ，

对应ＴａＯ３－４ 基团的电荷转移跃迁激发，电子从Ｏ２狆

轨道被激发到空的Ｔａ５犱轨道
［２９］；在紫外光激发下，

ＹＴａＯ４ 晶体在 ３３５ｎｍ 附近有带状发射，这是

ＴａＯ３－４ 基团电荷转移的跃迁发射，这个发射带与

１５４
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Ｅｕ３＋的犳－犳跃迁激发谱有重叠，所以能够传递能

量给Ｅｕ３＋。在ＴａＯ３－４ 基团的激发和发射之间产生

了１．６ｅＶ的Ｓｔｏｋｅｓ位移。Ｓｔｏｋｅｓ位移的产生可以

从位形坐标模型得到解释。

图７ 理论计算的ＹＴａＯ４（ａ），ＬｕＴａＯ４（ｂ）的吸收光谱

Ｆｉｇ．７ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆＹＴａＯ４（ａ），ＬｕＴａＯ４（ｂ）

图８ 室温下实验测得的ＹＴａＯ４ 的激发谱（ａ），

发射谱（ｂ）

Ｆｉｇ．８ Ｅｘｃｉｔａｔｉｏｎ（ａ），ｅｍｉｓｓｉｏｎ（ｂ）ｓｐｅｃｔｒａｏｆＹＴａＯ４

ｍｅａｓｕｒｅｄｉｎｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｔｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

４　结　　论

基于第一性原理的赝势平面波方法对ＹＴａＯ４，

ＬｕＴａＯ４ 晶体的电子结构和光学性质进行计算。对

晶胞进行了结构优化，晶格常数理论值与实验值符

合的较好；计算了 ＹＴａＯ４，ＬｕＴａＯ４ 晶体的能带结

构，结果显示ＹＴａＯ４ 晶体属间接带隙材料，价带主

要由Ｏ２狆态组成，导带主要来源于Ｔａ的５犱态和Ｙ

的４犱态；ＬｕＴａＯ４ 价带中除Ｏ２狆态外还包含了Ｌｕ

的４犳态，导带来源于Ｔａ５犱态和Ｌｕ５犱态。计算了

ＹＴａＯ４，ＬｕＴａＯ４ 晶体的介电函数、折射率、吸收光

谱等。介电函数虚部中小于１０．０ｅＶ的特征峰对应

于ＴａＯ３－４ 基团的电子跃迁，而１０．０～１５．０ｅＶ之间的

特征峰对应于Ｏ２狆态到上导带的跃迁，高于１５．０ｅＶ

的特征峰则归因于 Ｏ２狊态到导带的跃迁。两种晶

体的折射率也非常接近。两者在紫外区的吸收带宽

而强，此吸收带归属于从Ｏ２狆到Ｔａ犱
０ 离子的电荷

转移跃迁。

参 考 文 献

１Ｇ．Ｂｌａｓｓｅ，Ｌ．Ｈ．Ｂｒｉｘｎｅｒ．ＵｌｔｒａｖｉｏｌｅｔｅｍｉｓｓｉｏｎｆｒｏｍＡＢＯ４ｔｙｐｅ

ｎｉｏｂａｔｅｓ，ｔａｎｔａｌａｔｅｓａｎｄｔｕｎｇｓｔａｔｅｓ［Ｊ］．犆犺犲犿．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，

１９９０，１７３（５～６）：４０９～４１１

２Ｄ．Ｂ．Ｈｅｄｄｅｎ，Ｃ．Ｃ．Ｔｏｒａｒｄｉ，Ｗ．Ｊ．Ｚｅｇａｒｓｋｉ．Ｍ′ＲＴａＯ４

ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ：ａｃｔｉｖａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｐｒｅｃｕｒｓｏｒｏｘｉｄｅｓｂｙｔｈｅｒｅａｃｔｉｏｎｆｌｕｘ

［Ｊ］．犛狅犾犻犱犛狋犪狋犲犆犺犲犿．，１９９５，１１８（２）：４１９～４２１

３Ｇ．Ｍ．Ｗｏｌｔｅｎ．ＴｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅＭ′ｐｈａｓｅｏｆＹＴａＯ４，ａｔｈｉｒｄ

ｆｅｒｇｕｓｏｎｉｔｅｐｏｌｙｍｏｒｐｈ［Ｊ］．犃犮狋犪犆狉狔狊狋．，１９６７，２３：９３９～９４４

４Ｌ．Ｈ．Ｂｒｉｘｎｅｒ，Ｈ．Ｙ．Ｃｈｅｎ．Ｏｎｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌａｎｄｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｔ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｔｈｅ Ｍ′ＬｎＴａＯ４ ｒａｒｅｅａｒｔｈｔａｎｔａｌａｔｅｓ［Ｊ］．犑．

犈犾犲犮狋狉狅犮犺犲犿．犛狅犮．，１９８３，１３０（１２）：２４３５～２４４３

５Ｇ．Ｂｌａｓｓｅ，Ａ．Ｂｒｉａｌ．Ｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｃｅｐｈｅｎｏｍｅｎａｉｎｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｗｉｔｈｆｅｒｇｕｓｏｎｉｔｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［Ｊ］．犑．犔狌犿犻狀．，１９７０，３：１０９～１３１

６ＬｉＢｏ，ＧｕＺｈｅｎｎａｎ，ＬｉｎＪｉａｎｈｕａ犲狋犪犾．．Ｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｃｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

ｏｆＹＴａＯ４∶Ｎｂ，Ｅｕ［Ｊ］．犆犺犲犿．犑．犆犺．犝．，２００１，２２（１）：１～５

　 李　博，顾镇南，林建华 等．ＹＴａＯ４∶Ｎｂ，Ｅｕ的发光性能研

究［Ｊ］．高等学校化学学报，２００１，２２（１）：１～５

７ＬｉＢｏ，ＧｕＺｈｅｎｎａｎ，ＤｏｎｇＹｉ犲狋犪犾．．Ｔｈｅｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｃｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

ｏｆＭ′ｔｙｐｅｏｆＹＴａＯ４∶Ｅｕ［Ｊ］．犆犺犲犿．犚犲狊．犆犺．，１９９９，１５（３）：

２２６～２３１

８Ｓ．Ｃａｂｕｋ，Ｈ．Ａｋｋｕｓ，Ａ．Ｍ．Ｍａｍｅｄｏｖ．Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃａｎｄｏｐｔｉｃａｌ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＫＴａＯ３∶Ａｂｉｎｉｔｉｏｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ［Ｊ］．犘犺狔狊犻犮犪犅，２００７，

３９４（１）：８１～８５

９ＳｈｉｇｅｍｉＫｏｈｉｋｉ，ＭａｓａｏＡｒａｉ，ＨｉｄｅｋｉＹｏｓｈｉｋａｗａ犲狋犪犾．．Ｅｌｅｃｔｒｏｎ

ｅｎｅｒｇｙｌｏｓｓ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ＬｉＴａＯ３ ａｎｄ ＬｉＮｂＯ３ ｂｙ Ｘｒａｙ

ｐｈｏｔｏｅｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ：Ｔｈｅｏｒｙａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ［Ｊ］．犘犺狔狊．

犚犲狏．犅，１９９８，５７（２３）：１４５７２～１４５７５

１０ＩｒｉｓＩｎｂａｒ，Ｒ．Ｅ．Ｃｏｈｅｎ．Ｃｏｍｐａｒｉｓｉｏｎｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ

ａｎｄｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓｏｆｆｅｒｒｏｅｌｅｃｔｒｉｃＬｉＮｂＯ３ａｎｄＬｉＴａＯ３［Ｊ］．犘犺狔狊．

犚犲狏．犅，１９９６，５３（３）：１１９３～１２０４

１１Ａ． Ｍａｍｅｄｏｖ． Ｔｈｅ ｅｎｅｒｇｙ ｌｏｓｓ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ｏｆ ＡＢＯ３

ｆｅｒｒｏｅｌｅｃｔｒｉｃｓ［Ｊ］．犑．犈犾犲犮．犛狆犲犮．，１９９６，７９：７５～７８

１２ＺｈａｎｇＪｕｎ，ＨａｎＳｈｅｎｇｙｕａｎ，ＬｕＧｕｉｗｕ犲狋犪犾．．Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｆｏｒ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＬｉＮｂＯ３ｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］．

犆犺犻狀犲狊犲犑．犔犪狊犲狉狊，２００７，３４（９）：１２２７～１２３１

　 张　军，韩胜元，卢贵武 等．铌酸锂晶体电子结构和光学性质计

算［Ｊ］．中国激光，２００７，３４（９）：１２２７～１２３１

１３Ｘ．Ｇｏｎｚｅ，Ｊ．Ｍ．Ｂｅｕｋｅｎ，Ｒ．Ｃａｒａｃａｓ犲狋犪犾．．Ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ

ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｏｆｍａｔｅｒｉａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ：ｔｈｅＡＢＩＮＩＴｓｏｆｔｗａｒｅｐｒｏｊｅｃｔ

［Ｊ］．犆狅犿狆狌狋．犕犪狋犲狉．犛犮犻．，２００２，２５（３）：４７８～４９２

１４ｈｔｔｐ：∥ｗｗｗ．ａｂｉｎｉｔ．ｏｒｇ

１５Ｊ．Ｐ．Ｐｅｒｄｅｗ，Ｋ．Ｂｕｒｋｅ，Ｍ．Ｅｒｎｚｅｒｈｏｆ．Ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄｇｒａｄｉｅｎｔ

ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ ｍａｄｅｓｉｍｐｌｅ［Ｊ］．犘犺狔狊．犚犲狏．犔犲狋狋．，１９９６，

７７（１８）：３８６５～３８６８

２５４



２期 向　东等：　ＹＴａＯ４ 和ＬｕＴａＯ４ 电子结构和光学性质的理论计算

１６Ｍ．Ｆｕｃｈｓ， Ｍ．Ｓｃｈｅｆｆｌｅｒ． Ａｂ ｉｎｉｔｉｏ ｐｓｅｕｄｏｐｏｔｅｎｔｉａｌｓ ｆｏｒ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｐｏｌｙａｔｏｍｉｃｓｙｓｔｅｍｓｕｓｉｎｇ

ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ［Ｊ］．犆狅犿狆狌狋．犘犺狔狊．犆狅犿犿狌狀．，１９９９，

１１９（１）：６７～９８

１７ＹｉｎｇｋａｉＺｈａｎｇ，ＷｅｉｔａｏＹａｎｇ．Ｃｏｍｍｅｎｔｏｎ“Ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄｇｒａｄｉｅｎｔ

ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｍａｄｅｓｉｍｐｌｅ”［Ｊ］．犘犺狔狊．犚犲狏．犔犲狋狋．，１９９８，

８０（４）：８９０～８９３

１８Ｂ． Ｈａｍｍｅｒ，Ｌ．Ｂ． Ｈａｎｓｅｎ，Ｊ．Ｋ． Ｎｏｒｓｋｏｖ．Ｉｍｐｒｏｖｅｄ

ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｅｔｉｃｓ ｗｉｔｈｉｎ ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｔｈｅｏｒｙ ｕｓｉｎｇ

ｒｅｖｉｓｅｄＰｅｒｄｅｗＢｕｒｋｅＥｒｎｚｅｒｈｏｆｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｓ［Ｊ］．犘犺狔狊．犚犲狏．犅，

１９９９，５９（１１）：７４１３～７４２１

１９Ｗ．Ｈ．Ｐｒｅｓｓ，Ｂ．Ｐ．Ｆｌａｎｎｅｒｙ，Ｓ．Ａ．Ｔｅｕｋｏｌｓｋｙ犲狋犪犾．．

犖狌犿犲狉犻犮犪犾犚犲犮犻狆犲狊，狋犺犲犃狉狋狅犳犛犮犻犲狀狋犻犳犻犮犆狅犿狆狌狋犻狀犵 （Ｆｏｒｔｒａｎ

Ｖｅｒｓｉｏｎ）［Ｍ］．Ｃａｍｂｒｉｄｇｅ：ＣａｍｂｒｉｄｇｅＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙＰｒｅｓｓ，１９８６．

３０８～３１１

２０Ｗ．Ｆｒｅｄｅｒｉｃｋ．ＯｐｔｉｃａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＳｏｌｉｄｓ［Ｍ］．Ｎｅｗ Ｙｏｒｋ：

ＡｃａｄｅｍｉｃＰｒｅｓｓ，２００２．１９９～２００

２１ＦａｎｇＲｏｎｇｃｈｕａｎ．ＳｏｌｉｄＳｔａｔｅＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｍ］．Ｈｅｆｅｉ：Ｃｈｉｎａ

ＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙＰｒｅｓｓ，２００１．３９～５０

　 方容川．固体光谱学［Ｍ］．合肥：中国科学技术大学出版社，

２００３．３９～５０

２２Ｚｈａｎｇ Ｆｕｃｈｕｎ，Ｄｅｎｇ Ｚｈｏｕｈｕ，Ｙａｎ Ｊｕｎｆｅｎｇ犲狋犪犾．．Ｆｉｒｓｔ

ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

ｏｆＺｎＯ［Ｊ］．犃犮狋犪犗狆狋犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００６，２６（８）：１２０３～１２０９

　 张富春，邓周虎，阎军锋 等．ＺｎＯ电子结构与光学性质的第一性

原理计算［Ｊ］．光学学报，２００６，２６（８）：１２０３～１２０９

２３Ｉ．Ａ．Ｋａｍｅｎｓｋｉｋｈ，Ｖ．Ｎ．Ｋｏｌｏｂａｎｏｖａ，Ｖ．Ｖ．Ｍｉｋｈａｉｌｉｎ犲狋犪犾．．

Ｏｐｔｉｃａｌａｎｄｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｔ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｔｕｎｇｓｔａｔｅ

ｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］．犖狌犮犾犲犪狉犐狀狊狋狉狌犿．犕犲狋犺狅犱狊犃，２００２，４８６（１～２）：

４９６～５０３

２４Ｄ．Ｓｐａｓｓｋｙ，Ｓ．Ｉｖａｎｏｖ，Ｉ． Ｋｉｔａｅｖａ犲狋 犪犾．．Ｏｐｔｉｃａｌ ａｎｄ

ｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｔｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆａｓｅｒｉｅｓｏｆｍｏｌｙｂｄａｔｅｓｉｎｇｌｅｃｒｙｓｔａｌｓｏｆ

ｓｃｈｅｅｌｉｔｅｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［Ｊ］．犘犺狔狊．犛狋犪狋．犛狅犾．，２００５，２（１）：

６５～６８

２５ＤｍｉｔｒｙＡ．Ｓｐａｓｓｋｙ，ＳｅｒｇｅｙＮ．Ｉｖａｎｏｖ，ＶｉｔａｌｙＮ．Ｋｏｌｏｂａｎｏｖ犲狋

犪犾．．Ｏｐｔｉｃａｌａｎｄｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｔｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｔｈｅｌｅａｄａｎｄｂａｒｉｕｍ

ｍｏｌｙｂｄａｔｅｓ［Ｊ］．犚犪犱犻犪狋犻狅狀 犕犲犪狊狌狉犲犿犲狀狋狊，２００４，３８（４～６）：

６０７～６１０

２６Ｇ．Ｂｌａｓｓｅ．Ｔｈｅｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｃｅｏｆｃｌｏｓｅｄｓｈｅｌｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｍｅｔａｌ

ｃｏｍｐｌｅｘｅｓ．Ｎｅｗ ｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｓ［Ｊ］．犛狋狉狌犮狋狌狉犲犪狀犱 犅狅狀犱犻狀犵，

１９８０，４２：１～４２

２７ＳｕｎＪｉａｙｕｅ，Ｄｕ Ｈａｉｙａｎ，Ｈｕ Ｗｅｎｘｉａｎｇ．Ｓｏｌｉｄ Ｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｔ

Ｍａｔｅｒｉａｌｓ［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＣｈｅｍｉｃａｌＩｎｄｕｓｔｒｙＰｒｅｓｓ，２００３．７０～７１

　 孙家跃，杜海燕，胡文祥．固体发光材料［Ｍ］．北京：化学工业

出版社，２００３．７０～７１

２８ＦａｎｇＲｏｎｇｃｈｕａｎ．ＳｏｌｉｄＳｔａｔｅＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｍ］．Ｈｅｆｅｉ：Ｃｈｉｎａ

ＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙＰｒｅｓｓ，２００３．５９

　 方容川．固体光谱学［Ｍ］．合肥：中国科学技术大学出版社，

２００３．５９

２９Ｊ．Ｔ．Ｗａｂｅｒ，Ｄ．Ｔ．Ｃｒｏｍｅｒ．Ｏｒｂｉｔａｌｒａｄｉｉｏｆａｔｏｍｓａｎｄｉｏｎｓ［Ｊ］．

犑．犆犺犲犿．犘犺狔狊．，１９６５，４２（１２）：４１１６～４１２３

３５４


