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摘要　采用基于密度泛函理论（ＤＦＴ）第一性原理的平面波超软赝势方法，对空位缺陷体系的几何结构进行优化计

算，发现空位引起周围原子的弛豫，晶格结构发生畸变。在此基础上研究了空位缺陷对闪锌矿结构ＣｄＳ体系电子

结构（能带结构、电子态密度）的影响，结果表明，Ｓ空位使得能带变窄，而Ｃｄ空位使带隙变宽，但二者仍为直接带

隙半导体。对光学性质的研究发现，由于空位的介入使其邻近原子电子结构发生变化，使得空位缺陷体系光学性

质的变化主要集中在低能量区。
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１　引　　言

ＣｄＳ为ⅡⅥ族宽带隙半导体材料，是具有很大

潜力的光电子材料，在传感器、太阳能电池、光探测

器和激光材料等领域有着广泛的应用［１，２］。实际

中，半导体材料在生长过程中会产生缺陷，这种缺陷

是电激活的，由于缺陷和载流子间的相互作用，使得

缺陷的存在严重影响半导体的电学和光学性质。目

前人们对ＣｄＳ掺杂后缺陷体系基本性能的研究已

有大量的实验和理论工作［３～１０］。空位作为半导体

最重要的缺陷之一，已成为半导体性质与器件研究

热点之一。对 ＨｆＯ２
［１１］和ＣａＯ

［１２］第一性原理计算

结果表明，空位能使它们产生室温铁磁性并改变其

电子性质。Ｋａｚｕｍｅ等
［１３］用第一性原理的方法对

ＣｄＳ空位缺陷及Ｃｕ掺杂体系的导电性能进行了深

入研究，发现作为施主型的Ｓ空位对Ｃｕ掺杂ＣｄＳ

形成ｐ型电导起补偿作用。但目前有关空位缺陷

ＣｄＳ对电子结构和光学性质的影响还鲜见报道。因

此，深入研究ＣｄＳ半导体材料空位缺陷体系的晶体

结构、电子结构及光学性质是了解其压电、光电等不

可缺少的理论基础，并对ＣｄＳ材料在高灵敏度光传

感器、太阳能电池及发光二极管等的实验研究及潜

在应用同样具有重要意义。

本文采用基于第一性原理的平面赝势波方法，对

闪锌矿结构ＣｄＳ的３５原子超晶胞及其单个Ｓ及Ｃｄ

空位体系进行几何结构优化，从理论上给出存在空位

缺陷前后的晶格常数，对Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系的能带
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结构、态密度以及光学性质进行了计算，对比ＣｄＳ体

相分析了空位缺陷对其电子结构和光学性质的影响。

２　模型结构和计算方法

２．１　模型结构

闪锌矿结构的ＣｄＳ属于犉４３犿 空间群，晶格常

数为犪＝犫＝犮＝０．５８３０４ｎｍ
［１４］，原子坐标是Ｃｄ（０，

０，０）和Ｓ（０．２５，０．２５，０．２５），为了尽可能准确地模

拟ＣｄＳ材料空位缺陷行为，减小缺陷间的耦合作

用，选用在ＣｄＳ单晶胞的基础上构造２×２×２的超

晶胞，如图１所示。图中ＣｄＳ中Ｃｄ－Ｓ键长都为

０．２５２５ｎｍ，Ｃｄ－Ｓ键之间的键角为１０９°４７′。计算

缺陷时在（０．１２５，０．１２５，０．１２５）晶格位置上取Ｓ空

位，（０．５，０．５，０．５）位置上取Ｃｄ空位。在２×２×２

的超晶胞中，Ｓ，Ｃｄ空位的浓度均为１／１６，百分率浓

度均为６．２５％。

图１ ＣｄＳ超晶胞

Ｆｉｇ．１ ＳｕｐｅｒｃｅｌｌｏｆＣｄＳ

２．２　计算方法

本文的计算采用的是ＣＡＳＴＥＰ
［１５］软件是一个基

于密度泛函方法（ＤＦＴ）
［１６］的从头算量子力学程序，

利用总能量平面波赝势方法，将粒子势用赝势替代，

电子波函数用平面波基组展开，电子 电子相互作用

的交换和相关势由广义梯度近似（ＧＧＡＰＢＥ）
［１７］进行

校正，它是目前较为准确的电子结构计算的理论方

法。在晶体周期性势场中，采用三维周期性边界条

件，将多电子体系用平面波函数展开表示。为尽量减

少平面波基个数，采用超软赝势［１８］来描述离子实与

价电子之间的相互作用，选取Ｃｄ，Ｓ的价电子组态分

别为Ｃｄ：４ｄ１０５ｓ２，Ｓ：３ｓ２３ｐ
４。在倒易的犽空间中，平

面波截断能（犈ｃｕｔ）选取为３５０ｅＶ。系统总能量和电荷

密度 在 布 里 渊 （Ｂｒｉｌｌｏｕｉｎ）区 的 积 分 计 算 使 用

ＭｏｎｋｏｈｏｒｓｔＰａｃｋ
［１９］方案来选择Ｋ网格点为４×４×

２，以保证体系能量和构型在准完备平面波基水平上

的收敛。在自洽场运算中，采用了Ｐｕｌａｙ密度混合

法，自洽场设为２×１０－６ｅＶ。在对模型的结构优化

中，采用了ＢＦＧＳ算法，优化参数有４个，即原子间相

互作用力的收敛标准设为０．５ｅＶ／ｎｍ；单原子能量的

收敛标准设为２×１０－５ｅＶ；晶体内应力的收敛标准设

为０．１ＧＰａ；原子最大位移收敛标准设为２×

１０－４ｎｍ，结构优化完成的标准是四个参数达到或优

于收敛标准。在优化后结构的基础上计算ＣｄＳ材料

中Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系的电子结构和光学性质。

３　计算结果与讨论

３．１　晶体结构

首先对ＣｄＳ超晶胞及含Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系进

行几何优化。计算结果如表１所示，ＣｄＳ的晶格常

数与实验值［１４］相差５．９×１０－３ｎｍ，在允许的误差范

围内。一般情况下广义梯度近似（ＧＧＡ）在计算晶

格常数时结果会稍偏大，不如局域密度近似（ＬＤＡ）

的精确，但ＧＧＡ作为对ＬＤＡ近似的一种改进，在

总能量、电离能、电子亲和能等方面要优于ＬＤＡ近

似。从表１可以看出，取Ｓ，Ｃｄ空位使得晶胞晶格

常数减小，而取Ｓ空位后的变化尤为明显。与ＣｄＳ

中Ｃｄ－Ｓ平均键长相比，取空位后体系的Ｃｄ－Ｓ平

均键长都发生了变化，在含Ｓ空位体系中增大了

１０－５ｎｍ，而含Ｃｄ空位缺陷体系中减小了１．５２×

１０－３ｎｍ。空位缺陷使得ＣｄＳ结构局部发生畸变。

在相同的计算条件下，分别计算了３种情况下的平

均结合能，如表１中所示。对于不同的空位缺陷，平

均结合能都有所增加，说明含有空位晶体稳定性稍

有降低。含Ｓ空位体系结合能较含Ｃｄ空位低，说

明Ｓ２－ 形成的Ｓ空位缺陷（犞Ｓ）缺陷在 ＣｄＳ中较

Ｃｄ２＋形成的Ｃｄ空位缺陷（犞Ｃｄ）缺陷更加稳定。但

是晶体结构仍然是闪锌矿结构，因此Ｃｄ或Ｓ空位

基本上不引起ＣｄＳ晶体结构的变化。

表１ ＣｄＳ及其Ｓ，Ｃｄ空位的晶格常量

Ｔａｂｌｅ１ ＴｈｅｌａｔｔｉｃｅｃｏｎｓｔａｎｔｏｆＣｄＳａｎｄ

ＣｄＳ∶（Ｓ，Ｃｄ）ｖａｃａｎｃｙ

Ｌａｔｔｉｃｅｃｏｎｓｔａｎｔ

ＣｄＳ ＣｄＳ：Ｓｖａｃａｎｃｙ ＣｄＳ：Ｃｄｖａｃａｎｃｙ

Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

ｖａｌｕｅ／ｍｍ
０．４１８１０ ０．４１０６１ ０．４１２３８

Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｖａｌｕｅ／ｍｍ
［１４］

０．４１２２０ －－－－ －－－－

Ｃｄ－Ｓａｖｅｒａｇｅ

ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈ／ｍｍ
０．２５５５３ ０．２５５５４ ０．２５４０１

Ｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ

／ｅＶ
－０．２３１２８ －０．２１４５８ －０．２１０５６

　　在成键时，Ｓ原子和Ｃｄ原子分别贡献４个成键

电子形成极性共价键，当形成Ｓ或Ｃｄ空位时同时

７０４１
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移走相应的４个成键电子，这样空位的每一个近邻

的Ｃｄ或Ｓ原子将出现４个有效电荷的悬挂键，这

些悬挂键会与近邻以及次近邻通过电子共振耦合进

行重整。这是导致以上结构变化的主要原因。空位

的存在必然伴随电子的重新分布，图２给出了计算

得到的ＣｄＳ及其空位缺陷体系的（１１０）面的电荷密

度图。将图２（ｂ），２（ｃ）与２（ａ）对比可看出，由于悬

挂键的重整使得空位近邻原子的成键电荷分布出现

差别，明显的电子密度分布到空位及其周围，它们提

供了吸引空位周围的原子移向空位的静电力，导致

空位近邻原子的弛豫行为，并最终导致晶体结构发

生结构畸变。

图２ 典型晶面（１１０）的电荷密度分布

Ｆｉｇ．２ Ｃｈａｒｇｅｄｅｎｓｉｔｙｃｏｎｔｏｕｒｏｆｔｙｐｉｃａｌ（１１０）ｃｒｙｓｔａｌｐｌａｎｅ

３．２　电子结构

３．２．１　ＣｄＳ的电子结构

首先计算ＣｄＳ体相电子结构以便于与Ｓ，Ｃｄ空

位缺陷体系进行比较，图３为ＣｄＳ的能带结构及总

体态密度图，其中犈ｆ 为费米能级。从图３可以看

出，ＣｄＳ的价带由－１１．５～－６ｅＶ 的下价带和

－４．５ｅＶ～０的上价带组成，价带顶出现３个子带，

分别是简并的重空穴、轻空穴和自旋 轨道耦合所分

裂出的劈裂带。图４为ＣｄＳ的分波态密度（ＰＤＯＳ）

图，将图３与图４中的分波态密度图对比可以看出，

图３ ＣｄＳ的能带结构和态密度

Ｆｉｇ．３ ＥｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓｏｆＣｄＳ

图４ ＣｄＳ中Ｃｄ（ａ）和ＣｄＳ中Ｓ（ｂ）的分波态密度

Ｆｉｇ．４ ＰａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓｆｏｒＣｄ（ａ），Ｓ（ｂ）ｏｆＣｄＳ
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上价带主要来源于Ｓ３ｐ和Ｃｄ５ｓ；下价带主要来源

于Ｃｄ４ｄ组成和少量的Ｓ３ｐ。ＣｄＳ的导带主要来源

于Ｓ３ｓ３ｐ和Ｃｄ５ｓ。计算得到ＣｄＳ的带隙值犈ｇ＝

１．１８ｅＶ，比Ｅ．Ｄｅｌｉｇｏｚ
［２０］计算的１．０７ｅＶ更接近实

验值２．４２ｅＶ，但仍偏低，原因在于理论本身高估了

价电子Ｃｄ５ｓ和Ｓ３ｓ３ｐ之间的排斥作用，使得价带

的带宽增大能隙降低。此类计算中 ＧＧＡ 近似和

ＬＤＡ近似都存在犈ｇ 计算值偏低的普遍问题
［２１，２２］，

但其相对值的比较还是非常准确的，因此并不影响

对ＣｄＳ电子结构的理论分析。由图３可以看出

ＣｄＳ是一种直接带隙半导体，价带顶和导带低都位

于布里渊区的犌点处。

３．２．２　Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系的电子结构

计算结果表明，Ｓ，Ｃｄ空位缺陷使ＣｄＳ材料的

电子结构发生明显变化，图５为Ｓ及Ｃｄ空位缺陷

体系的能带结构图。由图５可以看出，Ｓ，Ｃｄ两种空

位缺陷体系情况下电子态都发生了简并，仍为直接

带隙半导体，导带底和价带顶分别位于Ｂｒｉｌｌｏｕｉｎ区

的犙点和犌 点处。但Ｓ空位缺陷使得ＣｄＳ带隙变

窄为０．８ｅＶ，其原因在于价带顶的轻微上升和导带

底的轻微下降；而 Ｃｄ空位却使得带隙变宽为

１．８ｅＶ，这主要是因为导带底的较大上升，同时费

米能级穿越价带，体系显示微弱半金属性质。

图５ ＣｄＳ：Ｓ空位（ａ）和ＣｄＳ：Ｃｄ空位（ｂ）的能带结构

Ｆｉｇ．５ ＥｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＣｄＳ：Ｓｖａｃａｎｃｙ（ａ）ａｎｄＣｄＳ：Ｃｄｖａｃａｎｃｙ（ｂ）

　　图６是计算得到的Ｓ空位缺陷体系的态密度。

把缺陷体系总态密度［图６（ａ）］与ＣｄＳ体相态密度

（图３）对比，发现在０～６ｅＶ处有连续的态密度峰

值，而－５ｅＶ～０处的电子向低能方向移动。为了

更详细的分析电子结构，对体系中缺陷附近各原子

的分态密度进行研究，如图６（ｂ），６（ｃ）和６（ｄ）所示。

从图中可以看出，０～６ｅＶ处主要是Ｃｄ５ｓ和少量

次近邻Ｓ３ｓ的贡献，表明近邻Ｃｄ原子的ｓ轨道和

次近邻Ｓ原子的ｓ轨道有着强烈的耦合相互作用。

－５ｅＶ～０处的电子是由于Ｓ３ｐ电子向价带低能

方向移动造成的。比较Ｓ空位近邻和次近邻Ｓ原子

的分态密度，受空位的影响，近邻Ｓ原子的３ｓ电子

在上价带－５ｅＶ～０处出现非占据态，而其３ｐ电子

保持不变。因此，Ｓ空位缺陷体系电子态密度的变

化主要是由于空位的介入使其邻近及次邻近原子电

子结构发生部分变化所致。

图７是计算得到的Ｃｄ空位缺陷体系的总态密

度［图 ７（ａ）］和缺陷邻近原子的分态密度 ［如

图７（ｂ），７（ｃ）和７（ｄ）所示］。与Ｓ空位缺陷体系的

情况有较大不同，费米能级移入价带顶，同时在费米

能级以上产生少量的空穴能级，属ｐ型电导。费米

能级处的电子占据增多，但在０～２．５ｅＶ处出现微

图６ ＣｄＳ：Ｓ空位的态密度

Ｆｉｇ．６ ＤｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓｆｏｒＣｄＳ：Ｓｖａｃａｎｃｙ
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弱的电子态分布。分析分态密度可知，费米能级附

近主要由Ｓ３ｐ电子占据，导带部分２．５～７．５ｅＶ，主

要来自Ｓ３ｐ和第一近邻Ｃｄ５ｓ轨道电子的贡献，预

示着Ｓ的３ｐ轨道和Ｃｄ５ｓ电子的耦合作用，而与其

次近邻的Ｃｄ５ｓ耦合作用极小。价带－２．５～５ｅＶ

间主要由Ｓ３ｐ轨道贡献电子，有少量Ｃｄ空位近邻

的Ｃｄ５ｓ轨道电子，这些都是因空位而使其周围邻

近原子电子结构发生变化。

图７ ＣｄＳ：Ｃｄ空位的态密度

Ｆｉｇ．７ ＤｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓｆｏｒＣｄＳ：Ｃｄｖａｃａｎｃｙ

３．３　光学性质

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量ε（ω）＝ε１（ω）＋ｉε２（ω）来

描述，而晶体中声子和电子间的相互作用可以用电

子基态波函数中包含的含时微扰项来表示，声子电

场扰动引起了电子波函数在占据态与非占据态间的

转变，所以激子对光谱产生的结果与价带和导带的

状态密度之间的关系便可以通过选择合适的加权性

矩阵元素来实现。即可以利用计算占据态和非占据

态波函数的矩阵元素得到介电函数虚部ε２（ω）：

ε２（ω）＝
４π

２

犿２ω
２∑
Ｖ，Ｃ∫

ＢＺ

ｄ３犓
２
（２π）

３ 犲·犕ＣＶ（犓）
２
×

δ犈Ｃ（犓）－犈Ｖ（犓）－珔犺［ ］ω ，

式中Ｃ，Ｖ分别表示导带和价带，ＢＺ为第一布里渊

区，犓为倒格矢，犲·犕ＣＶ（犓）
２ 为动量跃迁矩阵元，

ω为角频率，犈Ｃ（犓），犈Ｖ（犓）分别为导带和价带上的

本征能级。而介电函数实部ε１（ω）则可以利用

ＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇ色散关系求出。所有其它的光学

性质可以由ε１（ω）和ε２（ω）推导出，如反射率犚（ω），

吸收系数犐（ω）。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

易于与物理过程的微观模型及固体的微观电子结构

联系起来［２３］，下面从电子结构来分析光学性质。

图８是计算所得ＣｄＳ及其Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系

的光学性质。在ＣｄＳ光学性质的计算中得到的结

果与Ｂｉｅｎｉｅｗｓｋ等
［２４］的实验结果相符合。但目前

尚无Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系光学性质的实验报道，所

以文中通过把Ｓ，Ｃｄ空位缺陷与ＣｄＳ光学性质比较

对其性质进行预测。图８（ａ）是介电函数的虚部，

ＣｄＳ及其Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系均出现３个主介电

峰，ＣｄＳ的峰值分别为１．２，５．７和１１．７ｅＶ，与Ｚｈｏｕ

Ｈｕａｎｇ等
［２５］的计算结果相吻合。１．２ｅＶ处的介电

峰对应于直接跃迁阈，来自于价带Ｓ３ｐ与未占居导

带间的电子跃迁；５．７ｅＶ处的峰与价带Ｓ３ｐ与导

带Ｃｄ５ｓ之间的跃迁有关；而１１．７ｅＶ处的峰可能

来自于下价带的Ｃｄ４ｄ与导带Ｓ３ｐ轨道间的电子

跃迁。对比发现，Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系的介电函数虚

部在高能端（犈≥７．０ｅＶ）与ＣｄＳ几乎完全一致，但

低能端有所不同。Ｓ空位缺陷体系在１．８ｅＶ处出

现高而尖的介电峰，是Ｓ空位影响其近邻Ｃｄ原子

的电子分布，使得低能端介电峰位和强度发生变化，

该处的介电峰可能来自于价带Ｓ３ｐ与导带Ｃｄ５ｓ

间的电子跃迁。而Ｃｄ空位缺陷体系在０．６ｅＶ有介

电峰是Ｃｄ空位对其近邻Ｓ原子电子分布的影响，使

得近邻Ｓ３ｐ态向高能方向移动，并导致Ｃｄ空位缺陷

体系低能端介电峰位和强度的变化。图８（ｂ）是介电

函数的实部，变化情况与虚部相似，主要集中在低能

量区。ＣｄＳ及其 Ｓ，Ｃｄ空位缺陷的吸收光谱如

图８（ｃ）所示，由图可看出ＣｄＳ及其Ｓ，Ｃｄ空位缺陷

的吸收谱本征吸收位于紫外光谱区。ＣｄＳ吸收边为

１．１８ｅＶ，位置与带隙宽度对应，即价带顶电子跃迁

到导带底的能量，同样也表征ＣｄＳ为直接带隙半导

体。但取Ｓ，Ｃｄ空位缺陷后，光吸收边有明显变化。

在Ｓ空位缺陷体系存在微小红移，而Ｃｄ空位缺陷

体系有蓝移现象，这是Ｃｄ，Ｓ空位缺陷引起近邻原

子电子结构变化所致。与ＣｄＳ对比缺陷体系的吸

收峰系数及位置都有所变化，在１．３５ｅＶ低能处，Ｓ

空位缺陷体系的吸收峰位置向高能端移动，原因是

取Ｓ空位后，其近邻的Ｃｄ５ｓ轨道电子向高能端发
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生移动；而Ｃｄ空位缺陷体系在此处向低能端移动

是由于Ｃｄ空位近邻的Ｓ３ｐ轨道电子向低能端的移

动引起。图８（ｄ）是反射谱，共出现了３个反射峰，

变化趋势与吸收谱一致。

图８ ＣｄＳ及其Ｓ和Ｃｄ空位缺陷体系介电函数虚部（ａ），实部（ｂ），吸收谱（ｃ），反射谱（ｄ）

Ｆｉｇ．８ （ａ）ｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔｓ，ｒｅａｌｐａｒｔｓ（ｂ）ｏｆｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎ，ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍ（ｃ），ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍ（ｄ）ｏｆＣｄＳ，

ＣｄＳ：Ｓｖａｃａｎｃｙ，ＣｄＳ：Ｃｄｖａｃａｎｃｙ

４　结　　论

采用基于密度泛函理论的第一性原理方法，计

算了ＣｄＳ及其Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系的电子结构和光

学性质。结果表明，Ｓ，Ｃｄ空位缺陷会引起周围原子

的弛豫，使得晶格常数减小；Ｓ，Ｃｄ空位缺陷引起体

系能隙变化，Ｓ空位缺陷使得能带变窄；而Ｃｄ空位

却使带隙变宽，并计算得到ＣｄＳ及其空位缺陷体系

材料均为直接带隙半导体；Ｓ，Ｃｄ空位缺陷体系的

光学性质在高能量区与ＣｄＳ的基本一致，低能量区

有着明显的变化，分析认为光学性质的变化主要是

由于空位邻近原子电子的跃迁引起的。
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１１Ｉ．Ｓ．Ｅｌｆｉｍｏｖ，Ｓ．Ｙｕｎｏｋｉ，Ｇ．Ａ．Ｓａｗａｔｚｋｙ．Ｐｏｓｓｉｂｌｅｐａｔｈｔｏａ
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ＣｕｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓｉｎＣｄＳ［Ｊ］．犘犺狔狊．犚犲狏．犅，２００６，７４：０３５２１０

１４Ｄ．Ｒｏｄｉｃ，Ｖ．Ｓｐａｓｏｊｅｖｉｃ，Ａ．Ｂａｊｏｒｅｋ犲狋犪犾．．Ｓｉｍｉｌａｒｉｔｙｏｆ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＨｇ１狓 Ｍｎ狓ＳａｎｄＣｄ１狓 Ｍｎ狓Ｓ（ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ ＨｇＭｎＳａｎｄ ＣｄＭｎＳ）［Ｊ］．犑．犕犪犵狀犲狋犻狊犿 犪狀犱

犕犪犵狀犲狋犻犮犕犪狋犲狉犻犪犾狊，１９９６，１５２：１５９～１６４
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ｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］．犘犺狔狊．犚犲狏．，１９４０，５７：１１６９～１１７７
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２１ＤｉｎｇＳｈａｏｆｅｎｇ，ＦａｎＧｕａｎｇｈａｎ，ＬｉＳｈｕｔｉ犲狋犪犾．．Ｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ

ｓｔｕｄｙｏｆｔｈｅｐｔｙｐｅｄｏｐｅｄＩｎＮ［Ｊ］．犃犮狋犪犘犺狔狊犻犮犪犛犻狀犻犮犪，２００７，
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　 丁少峰，范广涵，李述体 等．氮化铟ｐ型掺杂的第一性原理研究

［Ｊ］．物理学报，２００７，５６（７）：４０６２～４０６７
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犆犺犻狀犲狊犲犑．犔犪狊犲狉狊，２００７，３４（９）：１２２７～１２３２

　 张　军，韩胜元，卢贵武 等．铌酸锂晶体结构和光学性质计算
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　 向　东，刘　波，顾　牡 等．ＹＴａＯ４ 和ＬｕＴａＯ４ 电子结构和光

学性质的理论计算［Ｊ］．光学学报，２００９，２９（２）：４４８～４５３
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ｈｅｘａｇｏｎａｌＺｎＳａｎｄＣｄＳｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］．犑．犗狆狋．犛狅犮．犃犿．，１９６３，
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２５Ｍ．Ｚ．Ｈｕａｎｇ，Ｗ．Ｙ．Ｃｈｉｎｇ．Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｏｐｔｉｃａｌｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｓｉｎ

ｃｕｂｉｃｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒｓ．Ｉ．ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｌｉｎｅａｒｒｅｓｐｏｎｓｅ

［Ｊ］．犘犺狔狊．犚犲狏．犅，１９９３，４７（１５）：９４４９～
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９４６３

《中国激光》“激光分子影像诊断与治疗监控”专题

征　稿　启　事

　　随着光学成像技术、分子标记技术和基因组学／蛋白质组学的发展，激光分子影像已经成为光子学技术

与生命科学和医学应用交叉的关键技术科学，发展十分迅猛。激光分子影像可在细胞和分子层面探索生命

最小基本单元的功能、疾病发生发展的分子机理，可为疾病的早期诊断及其治疗进行无创、实时、靶向性的检

测和监控提供有效手段；有望解决长期困扰人类健康与发展的重大关键难题，从而有效改善人类生存与生活

质量。《中国激光》计划于２０１０年１０月正刊（ＥＩ核心收录）上推出“激光分子影像诊断与治疗监控”专题栏

目，现特向国内外广大专家学者征集＂激光分子影像诊断与治疗监控＂方面原创性的研究论文和综述，旨在集

中反映该方面最新的研究成果及研究进展。

征稿范围包括：

光学分子成像的新技术与新方法：主要包括荧光分子成像技术（ＦＲＥＴ、ＦＲＡＰ、ＦＣＳ等）；光声成像

（ＰＡＩ）；光学相干层析成像（ＯＣＴ）；激光散斑成像（ＬＳＩ）；微波热声成像（ＴＡＩ）；近红外光学漫射成像（ＤＯＴ）

以及太赫兹成像（ＴＨｚ）等。

光学分子探针与分子诊断：主要包括近红外高效光学分子探针；多模态复合纳米探针；蛋白质和多肽小

分子光学探针；分子水平诊断光谱学研究（荧光、吸收、偏振和拉曼光谱等）以及基于纳米技术的高效基因检

测、单分子识别等。

光学分子成像在疾病早期诊断和治疗监控中的应用：主要包括疾病早期诊断中的基础研究；肿瘤的光

热、光化学治疗及其监控；低强度光子治疗技术及其机制；手术过程中的光学导航以及预后的无损伤光子学

疗效评估与检测技术等。
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