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摘要　计算了不同Ａｌ掺杂浓度下ＺｎＯ体系电子结构和光学属性。分析了掺杂对ＡＺＯ（ＺｎＯ：Ａｌ）晶体结构、能带、态

密度、光学性质的影响，所有计算都是基于密度泛函理论框架下的第一原理平面波赝势方法。计算结果表明：Ａｌ掺杂

ＺｎＯ在导带底引入了大量由掺杂原子贡献的导电载流子，明显提高了体系的电导率，费米能级进入导带。同时，光学

性质的计算表明光学带隙明显展宽，且向低能方向漂移；ＡＺＯ透明导电材料的光学透过率在可见光范围内高达８５％，

紫外吸收限随着掺杂浓度的增加而发生蓝移。所有计算表明ＡＺＯ材料可作为优良的透明导电薄膜材料。
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１　引　　言

透明导电薄膜材料（ＴｒａｎｓｐａｒｅｎｔＣｏｎｄｕｃｔｉｖｅ

ＯｘｉｄｅＦｉｌｍｓ，ＴＣＯＦ）由于其低的电阻率、高的透光

率而成为具有优异光电特性的光电子材料之一，现
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已在太阳能电池［１］、液晶显示器［２］、气体传感器［３］、

紫外半导体激光器［４］等领域得到广泛的应用。在氧

化铟锡（ＩＴＯ）、二氧化锡（ＳｎＯ２）、ＺｎＯ这三种典型

的透明导电薄膜中，氧化铟锡（ＩＴＯ）以其低电阻率

（＜１０
－４）而广泛应用于高端光电子产品中。但近年

来随着ＺｎＯ搀杂和制备技术的逐渐成熟，ＺｎＯ薄膜

尤其是ＡＺＯ（ＺｎＯ：Ａｌ）、ＧＺＯ（ＺｎＯ：Ｇａ）膜，具有优

异的透明导电性能，可与ＩＴＯ膜相比
［５］，它比目前

所用的ＩＴＯ和二氧化锡透明导电膜生产成本低、无

毒、价廉易得、稳定性高（特别是在等离子体中），正

逐渐成为ＩＴＯ膜的替代材料。

ＺｎＯ搀杂改性的研究已成为ＺｎＯ材料研究的

热点问题，特别是ＺｎＯ的激子束缚能高达６０ｍｅＶ，

是一种在紫外、蓝光发射方面以及透明导电薄膜［５］

等方面具有广泛的应用前景。尽管有许多科研小组

在透明导电薄膜材料的电子结构和光学属性进行了

大量的实验研究，但在ＴＣＯＦ下的电子结构和光学

系数方面仍有许多问题有待进一步解决。本文利用

第一性原理对 Ａｌ掺杂 ＡＺＯ透明导电材料进行了

理论计算，以揭示其透明导电机理和光电属性。

２　理论模型和计算方法

２．１　理论模型

理想ＺｎＯ晶体是六方纤锌矿结构，属于Ｐ６３ｍｃ

空间群，对称性Ｃ４６ｖ，每个原胞有４个原子，晶格常数

犪＝犫＝０．３２５ｎｍ，犮＝０．５２１ｎｍ，α＝β＝９０°，γ＝

１２０°。其中犮／犪为１．６０２，较理想的六角柱密堆积结

构的 １．６３３ 稍小。犆 轴方向的 Ｚｎ—Ｏ 键长为

０．１９９２ｎｍ，其它方向的为０．１９７３ｎｍ，其晶胞由氧

的六角密堆积和锌的六角密堆积反向套构而成。为

了更真实的模拟实际情况，采用３×３×２超晶胞，结

构如图１所示。

图１ ３×３×２氧化锌超晶胞

Ｆｉｇ．１ ＺｎＯｓｕｐｅｒｃｅｌｌｏｆ３×３×２

　　从图中可以看出，ＺｎＯ中的配位体是一个三角

锥，它的棱长小于底面边长，中心原子与锥顶原子的

键长稍大于与锥面三个原子的键长。因此晶体中

Ｏ２－配位多面体为Ｚｎ—Ｏ４ 四面体，Ｚｎ
２＋配位情况

与Ｏ的相似。

２．２　计算方法

计算工作都是由 Ｍａｔｅｒｉａｌｓｔｕｄｉｏ４．１中Ｃａｓｔｅｐ

（ＣａｍｂｒｉｄｇｅＳｅｒｉａｌＴｏｔａｌＥｎｅｒｇｙＰａｃｋａｇｅ）软件包完成

的。Ｃａｓｔｅｐ
［６］软件是一个基于密度泛函方法的量子

力学程序：利用总能量赝势方法，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

互作用的交换和相关势由局域密度近似（Ｌｏｃａｌ

ＤｅｎｓｉｔｙＡｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＬＤＡ）或 广 义 梯 度 近 似

（ＧｅｎｅｒａｌＧｒａｄｉｅｎｔＡｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＧＧＡ）进行校正，它

是目前较为准确的电子结构计算的理论方法［６～７］。

计算用的晶格常数为实验值，在这里我们取晶

胞参数为：犪＝犫＝０．３２５ｎｍ，犮＝０．５２１ｎｍ，α＝β＝

９０°，γ＝１２０°。计算中采用周期性边界条件，用广义

梯度近似来处理交换关联能，并且采用规范保持赝

势（ｎｏｒｍｃｏｎｓｅｒｖｉｎｇｐｓｅｕｄｏｐｏｔｅｎｔｉａｌ）来描述离子

实与价电子之间的相互作用，选取Ｚｎ，Ｏ，Ａｌ各原子

的价电子组态分别为：Ｚｎ３犱１０４狊２，Ｏ２狊２２狆
４，Ａｌ

３狊２３狆
１，其它轨道电子视为芯电子来处理，平面波

截断能量犈ｃｕｔ＝６８０ｅＶ，迭代过程中的收敛精度为

１×１０－６ｅＶ／ａｔｏｍｓ，内应力不大于０．１ＧＰａ，布里渊

区的积分计算采用１３×１３×７的特殊犓 点对全布

里渊 区 求 和，快 速 傅 里 叶 变 换 （ＦａｓｔＦｏｕｒｉｅｒ

Ｔｒａｎｓｆｏｒｍ，ＦＦＴ）为３０×３０×３６，能量计算都在倒

易空间中进行。在计算中对超晶胞中的离子位置和

晶胞的体积进行全驰豫计算。另外，还采用了交换

关联 （ＥｘｃｈａｎｇｅＣｏｒｒｅｌａｔｉｏｎＦｕｎｃｔｉｏｎ，ＸＣＦｕｎｃｔｉｏｎ）函

数修正，以纠正由于广义梯度近似计算得到的带隙

值与实验值的偏差。对于光学性质的计算进行了剪

刀算符修正（修正值依据能带计算结果为２．１７ｅＶ），

以进一步提高光学性质的计算精度。

为了便于说明问题，分别考虑了三种 Ａｌ搀杂

比率，如表１所示。

表１ 搀杂比率（Ａｌ分别取代１、２、３个Ｚｎ原子）

Ｔａｂｌｅ１ Ｄｏｐｉｎｇｒａｔｅ（ｒｅｐｌａｃｉｎｇＺｎａｔｏｍｓｂｙＡｌａｔｏｍｓ）

Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ

Ｓｕｐｅｒｃｅｌｌ ３×３×２ ３×３×２ ３×３×２ ３×３×２

Ｄｏｐｉｎｇｒａｔｅ ０ ２．８％ ５．６％ ８．３％

２．３　光学性质的理论描述

在线性响应范围内，固体宏观光学响应函数通

常可以由光的复介电常数ε（ω）＝ε１（ω）＋ｉε２（ω）或

６２０１
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复折射率犖（ω）＝狀（ω）＋ｉ犽（ω）来描述，其中

ε１ ＝狀
２
－犽

２ （１）

ε２ ＝２狀犽 （２）

其中狀和犽分别为反射系数和消光系数。

根据直接跃迁几率的定义和克拉默斯克勒尼

希色散关系可以推导出晶体介电函数虚部、实部、吸

收系数，反射系数等，具体推导过程［８］这里不再赘

述。只给出有关的结果

ε２ ＝
犆１

ω
２∑

Ｖ，Ｃ∫ＢＺ
ｄ３犓

２
（２π）

犲·犕ＣＶ（犓）
２
δ［犈ｃ（犓）－犈Ｖ（犓）－ω］ （３）

ε１ ＝１＋犆２∑
Ｖ，Ｃ∫ＢＺ

ｄ３犓
２
（２π）

犲·犕ＣＶ（犓）
２

［犈ｃ（犓）－犈Ｖ（犓）］

３

［犈Ｃ（犓）－犈Ｖ（犓）］
２
－

２
ω
２

（４）

犐（ω）＝槡２（ω）［ε１（ω）
２
－ε２（ω）槡

２
－ε１（ω）］

１
２ （５）

犚（ω）＝
（狀－１）

２
＋犽

２

（狀＋１）
２
＋犽

２
（６）

　　其中Ｃ、Ｖ分别表示导带和价带，ＢＺ为第一布

里渊区，犓 为倒格矢， 为普朗克常数，｜犲·犕犆犞

（犓）｜
２为动量跃迁矩阵元，ω为角频率，犆１ 和犆２ 为

常数，犈Ｃ（犓）、犈Ｖ（犓）分别为导带和价带上的本征能

级，（６）式中的狀、犽分别为反射系数和消光系数。以

上关系是分析晶体能带结构和光学性质的理论依

据，它反映了能级间电子跃迁所产生光谱的发光机

理。而且从某种意义上说，这些光学常数更能表征

材料的物理特性，更易于与物理过程的微观模型及

固体的微观电子结构联系起来。

３　计算结果与讨论

３．１　犣狀犗体相计算结果与讨论

为了与 ＡＺＯ材料的计算结果进行对照，首先

利用实验晶格参数计算了理想ＺｎＯ晶体的电子结

构，包括总体态密度（ＤＯＳ）、分波态密度。计算结

果如图２、图３、图４和图５所示。计算结果与实验

结果［９］和用其它理论方法计算的结果一致［９～１１］。

图２ ＺｎＯ晶体能带结构

Ｆｉｇ．２ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＺｎＯ

　　从图中可以看出，ＺｎＯ的价带基本上可以分为

两个区域，即－６．０～－４．０ｅＶ的下价带，－４．０～

０ｅＶ的上价带区。显然，ＺｎＯ上价带区主要是由

Ｏ２狆态形成的；而下价带区则主要是Ｚｎ３犱态贡献

图３ ＺｎＯ总体态密度

Ｆｉｇ．３ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｔｏｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｏｆＺｎＯ

图４ Ｚｎ原子的分波态密度

Ｆｉｇ．４ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｐａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｏｆＺｎａｔｏｍ

图５ Ｏ原子的分波态密度

Ｆｉｇ．５ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄｐａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｏｆＯａｔｏｍ
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的。对于导带部分，其主要来源于Ｚｎ４狊、Ｏ２狆态的

贡献，导带底能级具有明显的弥散性。尽管采用了

修正函数近似，但计算的带隙值（犈犵＝１．１８ｅＶ）仍

然小于实验值（犈犵＝３．３７ｅＶ），但优于Ｋａｒａｚｈａｎｏｖ

等［１２］最近在Ｊ．Ａｐｐｌ．Ｐｈｙｓ上报道的结果０．８０４ｅＶ。

这主要是由于局域密度近似（ＬＤＡ）与广义梯度近

似（ＧＡＡ）都存在犈犵 计算值偏低的普遍性问题
［１３］，

对ＺｎＯ晶体而言主要是计算中过高地估计了Ｚｎ３犱

的能量，造成Ｚｎ３犱与Ｏ２狆相互作用的增大，结果使

价带带宽增大，带隙偏低。但这并不影响对ＺｎＯ电

子结构的理论分析，尤其是对于Γ点处的能带结构

与以前的理论和实验值完全符合［９～１１］。从计算的

能带图２可以看出ＺｎＯ是一种直接禁带半导体，导

带底和价带顶位于Ｂｒｉｌｌｏｕｉｎ区的Γ点处。而对于

来源于Ｚｎ３犱态的下价带部分能级变化非常缓慢，

而Ｏ２狆贡献的上价带部分相对于导带却比较平滑，

导致价带空穴将具有较大的有效质量，电子和空穴

之间有效质量的巨大差异是ＺｎＯ材料实现狆型掺

杂困难的主要原因之一。

３．２　犃犾搀杂计算结果与讨论

３．２．１　晶体结构

首先对三种浓度的 ＡＺＯ体系进行结构优化，

计算结果列于表２中，ＡＺＯ晶胞参数的理论计算结

果与已有实验数据符合［１３］，误差小于１％，理论计算

得到的表征材料属性的犮／犪比值在 Ａｌ掺杂后分别

从１．６０２增加到１．６１０、１．６２４和１．６３５，掺杂体系

的键长在相同方向上均比本征ＺｎＯ的键长有所增

加，表明Ａｌ搀杂后ＺｎＯ晶胞的体积略有膨胀。对

于这种现象的出现，用常规理论是无法解释的，因为

Ａｌ３＋（０．０５３）离子半径较Ｚｎ２＋（０．０７４ｎｍ）的离子半

径小，离子半径小的Ａｌ３＋取代离子半径大的Ｚｎ２＋。

根据量子化学理论应该是随着Ａｌ搀杂浓度的增加

晶胞体积略有减少，但优化后的结果与此相反。因

此认为出现以上反常现象是由于搀入 Ａｌ３＋离子后

没有形成新的化合物（如 Ａｌ２Ｏ３）。但 Ａｌ
３＋对Ｚｎ２＋

的替代造成了晶格畸变，且 Ａｌ３＋比Ｚｎ２＋的离子半

径小，在结晶过程中产生了残余应力，造成 Ａｌ３＋离

子多余正电荷之间的相互排斥作用增加，系统能量

表２ 几何优化的ＡＺＯ晶胞参数值（单位：ｎｍ）

Ｔａｂｌｅ２ Ｃｒｙｓｔａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｇｅｏｍｅｔｒｙｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ［（ａ）３６－１４５１ＪＣＰＤＳ］／ｍｍ

ＺｎＯ
［ａ］ 犡＝２．８％ 犡＝５．６％ 犡＝８．３％

Ｚｎ—Ｏ

犮ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ
Ｚｎ—Ｏ

ｏｔｈｅｒ

ｏｒｉｅａｔａｔｉｏｎ

Ａｌ—Ｏ

犮ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ
Ａｌ－Ｏ

ｏｔｈｅｒ

ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

Ａｌ—Ｏ

犮ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ
Ａｌ—Ｏ

ｏｔｈｅｒ

ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

Ａｌ—Ｏ

犮ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ
Ａｌ－Ｏ

ｏｔｈｅｒ

ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ ０．１９９４ ０．１９７３ ０．２０１４ ０．２０３３ ０．２０５６ ０．２０５８ ０．２０８９ ０．２０７５

犪 ０．３２４９ ０．３２６９ ０．３２８７ ０．３２９６

犮／犪 １．６０２ １．６１０ １．６２４ １．６３５

升高而引起体积增大。这种现象在Ｓｎ搀杂Ｉｎ２Ｏ３

宽禁带半导体材料中也已被发现［１４］。

３．２．２　电子结构

图６为Ｚｎ１－狓Ａｌ狓Ｏ体系当狓分别取三种不同浓度

时的总体态密度，图中的三种情况的态密度十分相似，

电子能级都发生了简并化，费米能级进入导带。与没

有搀杂的态密度图３比较，态密度向低能方向移动，光

学带隙犈犵 展宽。这主要是由于高浓度搀杂产生的自

由载流子从以下两个方面改变了ＺｎＯ材料的带隙
［１５］。

一方面是高浓度载流子使费米能级移入导带而产生所

谓的ＢｕｒｓｔｅｉｎＭｏｓｓ
［１６］移动，使光学吸收边向低能方向

移动而使光学带隙加宽；二是电荷之间相互作用产生

多体效应或杂质及缺陷带之间的重叠使带隙变窄。但

前者的作用大于后者，总的效果是光学带隙随载流子

浓度增加而变大。即

犈ｇ＝犈ｇｏ＋Δ犈
ＢＭ
ｇ －Δ犈

Ｗ
ｇ （７）

式中犈ｇｏ为没有搀杂时的带隙，Δ犈
ＢＭ
ｇ 为Ｂｕｒｓｔｅｉｎ

Ｍｏｓｓ移动，Δ犈
ｗ
ｇ 为电子之间多体效应引起的导带

的下移。由ＢｕｒｓｔｅｉｎＭｏｓｓ理论和 Ｗｏｆｆ理论知

Δ犈
ＢＭ
ｇ ＝

犺２

８犿（ ） · ３犖狀（ ）π

２
３

（ｅＶ） （８）

Δ犈
Ｗ
ｇ ＝

ｅ

２πε０ε狉

３犖狀（ ）π

１
３

（ｅＶ） （９）

　　利用上面的公式分别计算了四种情况的带隙变

化趋势，如表３所示。将表３中的数据与模拟结果

对比显示，模拟结果是可信的。同时，从搀杂情况的

总体态密度图中也可以清楚的看到带隙随掺杂元素

的变化趋势。

表３ 带隙随掺杂元素的变化值

Ｔａｂｌｅ３ Ｃｈａｎｇｅａｂｌｅｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｏｐｉｎｇ

ｅｌｅｍｅｎｔｓ（犿＝０．３１犿０，ε狉＝８．５，犈ｇｏ＝１．１７ｅＶ）

ｎａｍｅ Ⅰ Ⅱ Ⅲ Ⅳ

Δ犈
ＢＭ
ｇ ／ｅｖ ０ １．１２ １．６０ １．９６

Δ犈
Ｗ
ｇ／ｅＶ ０ ０．１０ ０．２１ ０．２４

狏／ｃｍ－３ ４８．９５ ４９．２６ ４９．８９ ５０．３３

犖狀／１０
２１ｃｍ－３ ０ １．５７ ２．４２ ４．１３
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图６ ＡＺＯ体系总体态密度

Ｆｉｇ．６ ＴｏｔａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｆｏｒＡＺＯｓｙｓｔｅｍ

　　图７为此次计算的三种搀杂情况的的分波态密

度图，从分波态密度图中可见，在导带底存在着大量

由掺杂Ａｌ原子贡献的导电载流子，费米能级进入导

带，从而使ＡＺＯ体系具有简并半导体的特性。价带

部分与没有搀杂的情况大体相同。但与未掺杂情况

相比，价带部分色散加剧，这主要是在高浓度搀杂情

况下，杂质原子间距离很靠近，被掺杂离子束缚的电

子波函数显著重叠，造成杂质离子轨道Ｏ２狆轨道电

子共有化运动加剧，展宽了价带部分。搀杂后导带表

现出现弥散性，几乎没有局域化的特征，导带变宽，电

子离域性增强。另外，对于进入导带的费米能级犈Ｆ

处的态密度主要来源于Ａｌ原子的贡献，而Ｚｎ原子对

其的贡献很小。我们计算了不同掺杂浓度下Ａｌ和

Ｚｎ在费米能级处的分波态密度值，如表４所示。从

表中数据明显可以看出，Ａｌ掺杂对ＡＺＯ薄膜的导电

性起着非常重要的作用。因此，Ａｌ元素是制备稳定

的狀型低阻透明导电材料非常合适的掺杂剂。

表４ 费米能级处态密度值（单位：ｅＶ）

Ｔａｂｌｅ４ ＤｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｏｆＦｅｒｍｉｅｎｅｒｇｙ（ｕｎｉｔ：ｅＶ）

Ｄｏｐｅｄｒａｔｅ 狓＝２．８％ 狓＝５．６％ 狓＝８．３％

犈犉 １．１２ ２．５５ ７．４７

犈犉（Ｚｎ） ０．１６ ０．３９ ０．４６

犈犉（Ａｌ） ０．７８ １．７９ ５．４５

图７ ＡＺＯ体系的分波态密度

Ｆｉｇ．７ ＰａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｆｏｒＡＺＯｓｙｓｔｅｍ

４　ＡＺＯ光学性质计算结果与讨论

４．１　犃犣犗复介电函数

介电函数作为沟通带间跃迁微观物理过程与固

体电子结构的桥梁，它反映出固体能带结构及其它

各种光谱信息［９］。ＡＺＯ作为一类透明导电材料，其

光谱是由能级间电子跃迁所产生的。图８为理论计

算的三种掺杂ＡＺＯ材料复介电函数随光子能量变

化的曲线图。从图中可以看出，随着掺杂浓度的增

加，介电函数实部ε１ 的峰值向高能方向移动，这主

要是由于高浓度掺杂导致的ＢｕｒｓｔｅｉｎＭｏｓｓ移动造

成的。在低能段，介电函数实部随着光子能量的增

加而增大，当能量大约在１．９ｅＶ、２．６ｅＶ、２．９ｅＶ、

３．３ｅＶ时达到最大值，峰值随掺杂浓度的增加而降

低。但随着光子能量的继续增大，此时由于三种掺

杂体系中杂质散射和带间跃迁光吸收明显增强，反

射强度减弱，介电函数实部ε１ 逐渐减小。另外，随

着掺杂浓度的增加，ε１ 的峰值宽度明显增大，已有研

究［１７］表明ＺｎＯ复介电函数峰值主要来源于激子跃
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迁，峰值宽度与载流子以及激子寿命成反比。在

ＡＺＯ体系中，随着掺杂浓度增加，载流子—电子浓

度增大，体系中电子－空穴对吸引势由于被围绕在

激子周围的电子屏蔽，导致激子寿命和稳定性下降，

峰值宽度加大。这与前面得到的电子结构计算结果

一致。对于介电函数虚部，计算得到的三种掺杂体

系的静态介电常数ε０ 大约为３．０～３．９。从图中还

可以看出，由于自由载流子光吸收的明显增强，ε２ 的

值随着光子能量的增加而增大，同时出现了一些显

著的介电峰。

图８ ＡＺＯ体系复介电函数

Ｆｉｇ．８ ＤｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｃｔｉｏｎｏｆＡＺＯｓｙｓｔｅｍ

４．２　犃犣犗透射光谱

图９为未掺杂和三种掺杂ＡＺＯ体系光学透过

率的计算结果。图中显示在可见光范围内随着波长

增加，体系的光学透过率略有波动，当波长范围在

４６０ｎｍ 到１２００ｎｍ 的可见光区透过率均高于

８５％，与实验测量得到的透射光谱相符合
［１８，１９］。从

我们上面的计算结果可以看出；ＡＺＯ体系的光学透

过率显著提高的主要原因是：首先体系的光学带隙

随着掺杂浓度的增加而展宽；其次杂质原子 Ａｌ在

费米能级处的态密度相对比较低，电子的跃迁几率

减小，光吸收减弱，这些都是ＡＺＯ透明导电薄膜具

有较高光学透明度的主要原因。

图９ ＡＺＯ体系透射光谱图

Ｆｉｇ．９ ＯｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆＡＺＯｓｙｓｔｅｍ

　　另外，从图中可以明显看出，随着Ａｌ掺杂浓度

的增大，紫外吸收限发生明显蓝移。根据Ｄｒｕｄｅ理

论［２０］，自由电子吸收的最大等离子体波长和载流子

浓度的关系可以用下式描述

λ
犖

＜０ （１０）

式中犖为载流子浓度，λ为最大等离子体波长。对透

明导电薄膜，波长大于λ的电磁波表现为高反射，波

长小于λ的电磁波表现为高透过。即λ决定了薄膜

可见光区的波长上限。从Ｄｒｕｄｅ公式可知，λ与载流

子浓度的关系成反比关系，也就是载流子浓度越大，

薄膜可见光透过区域的波长上限越小。因而随着掺

杂浓度的增加，可见光区的截止波长发生蓝移。

５　结　　论

应用第一性原理研究了搀杂 ＡＺＯ透明导电材

料的电子结构与光学性质，讨论了搀杂对 ＡＺＯ体

系电子结构、态密度和光学性质的影响。研究结果

表明搀杂后在导带底出现大量由掺杂原子贡献的自

由载流子，明显提高了电导率，改善了ＡＺＯ体系的

导电性能；整个能带向低能方向漂移，费米能级进入

导带，简并化加剧；光学性质计算结果表明随着 Ａｌ

掺杂浓度的增加，透过率均高于８５％，紫外吸收线

发生明显蓝移。
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