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Sn掺杂ZnO电子结构与光学性质的第一性原理研究

崔红卫　张富春　邵婷婷
延安大学物理与电子信息学院,陕西 延安７１６０００

摘要　采用密度泛函理论框架下的第一性原理计算方法,利用广义梯度近似和PerdewＧBurkeＧErnzerdorf泛函,计
算了不同Sn掺杂浓度下SZO(Sn∶ZnO)体系的电子结构与光学性质.研究了Sn掺杂浓度对SZO(Sn∶ZnO)的晶

体结构、能带结构、电子态密度及光学性质的影响,并结合计算的能带结构和差分电荷密度对比分析了掺杂位置对

计算结果的影响.研究结果表明,随着Sn掺杂浓度的增加,晶格常数c与a 的比值变化很小,掺杂后晶胞没有发

生畸变.掺杂体系的能量逐渐增大,稳定性减弱,且随着掺杂浓度的增加,带隙呈现先减小后增大的变化规律.掺

杂后的SZO(Sn∶ZnO)成为间接带隙半导体,在导带底部附近出现了大量Sn原子贡献的导电载流子,明显提高了

掺杂体系的电导率,并在费米能级附近与价带顶部之间出现一条由Sn原子贡献的杂质能级,能带结构呈现半填满

状态,价带部分的电子态密度峰值向低能方向移动约１．５eV.同层掺杂的电子得失程度较大,带隙比相邻层掺杂

和隔层掺杂时小.掺杂后吸收带边发生红移,材料对紫外光的吸收能力明显增强,介电常数虚部增大,主要跃迁峰

向高能方向移动.计算结果表明SZO(Sn∶ZnO)是一种优良的透明导电薄膜材料.
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FirstＧPrinciplesStudyonElectronicStructureandOptical
PropertiesofSnＧDopedZnO

CuiHongwei　ZhangFuchun　ShaoTingting
CollegeofPhysicsandElectronicInformation Yan′anUniversity Yan′an Shaanxi７１６０００ China

Abstract　TheelectronicstructureandopticalpropertiesofSnＧdopedZnOfordifferentdopingconcentrationsare
calculatedbyusingthefirstＧprinciplesundertheframeworkofdensityfunctionaltheorywiththegeneralizedgradient
approximationandthePerdewＧBurkeＧErnzerdorffunctions敭Theeffectofdopingconcentrationonthecrystal
structure bandstructure densityofstate andopticalpropertiesisstudied敭Meanwhile accordingtothecalculated
bandstructureandchargedensityofdifference theeffectofdopingsiteonthecalculatedresultsisinvestigated敭
TheresultsshowthatwiththeincreasingSndopingconcentration theratiooflatticeconstantsctoaisstable and
thedopedstructuredoesnotdistort敭Thetotalenergyofthedopedsystemincreasesgradually thusthestability
weakens andthebandgapdecreasesfirstandthenincreases敭ThedopedSZO Sn∶ZnO systembecomesan
indirectbandgapsemiconductor andalargenumberofconductivecarriers whicharecontributedbythedopedSn
atoms areintroducedtothebottomoftheconductionband敭Asaresult theconductivityissignificantlyimproved敭
Moreover aVＧshapedcurveoccursbetweentheFermilevelandthetopofthevalenceband whichshowsthe
charactersofhalfＧfillstate敭Afterdoping densityofstatepeakofthevalencebandmovestothelowerenergyby
about１敭５eV敭ThedonatedandreceivedelectronsinthesameＧlayerdopingaremorethanthoseintheneighborＧlayer
dopingandthealternateＧlayerdopingwhereastheformerbandgapissmallerthanthelatter敭Theabsorptionedgehas
aredshift andtheultravioletabsorptioncapacityisenhancedsignificantly敭Theimaginarypartofthedielectric
functionincreases andtheprimarytransitionpeaksshifttohigherenergy敭Thecalculatedresultsshowthat
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SZO Sn∶ZnO isagoodtransparentconductivefilm敭
Keywords　materials transparentconductiveoxidefilm firstＧprinciples SnＧdopedZnO electronicstructure 
opticalproperties
OCIScodes　１６０敭４２３６ １６０敭４６７０ １６０敭４７６０ １６０敭６０００

１　引　　言
透明导电氧化物(TCO)薄膜材料不仅在可见光、近红外光波段具有良好的光学透射率,而且具有优良

的导电性,因此被广泛应用于透明电极、电致变色窗、气敏传感器、红外隐身材料、触摸屏设备、液晶显示器、
太阳能电池以及紫外光探测器等领域[１Ｇ７].目前工业化用途的TCO薄膜材料主要是氧化铟锡(ITO)薄膜,
由于铟在自然界中含量稀少、价格昂贵并且有毒[８],为此,学者们转向了对ZnO基透明导电薄膜的研究.和

晓晓等[９]采用激光分子束外延法制备了不同厚度和不同分压下的ZnO单层薄膜以及中间层为金的结构薄

膜,测试了电阻率和光谱随薄膜厚度的变化规律,结果发现薄膜的可见光透射率可达８０％,电阻率低至

６．８９×１０－４Ωcm.在透明导电薄膜的掺杂研究中,Sn掺杂形成的薄膜在TCO薄膜中占据主导地位[１０].谌

夏等[１１]利用射频磁控溅射技术在石英玻璃衬底上制备了ZnO∶Sn薄膜材料,研究结果显示当Sn掺杂浓度

较小时,在可见光范围内薄膜的透射率较大,但当Sn掺杂浓度增大时,掺杂体系的光学带隙出现先增大后

减小的现象.Tsay等[１２]采用溶胶凝胶法对Sn与Zn原子数之比分别为０、１％、２％、３％和５％的Sn掺杂

ZnO透明导电薄膜的微观结构和光学性质进行了研究,结果发现在４００~６００nm 波段内透射率增大.

Holmelund等[１３]采用激光束沉积法(PLD)对Sn掺杂ZnO透明导电薄膜进行了研究,发现随着掺杂浓度的

增加,对可见光的透射率降低.Jung等[１４]发现Sn掺杂ZnO后,绿光发射峰增强,未掺杂时蓝光发射峰位于

３８０nm,掺杂后该峰移到５００nm处,并且峰值急剧增大.Chen等[１５]使用溶胶凝胶法研究了Sn掺杂ZnO
薄膜,结果发现吸收边发生红移,掺杂浓度为９％(质量分数)时,表现出优越的光学透光性能.Shelke等[１６]

对Sn掺杂ZnO透明导电薄膜的晶体结构、电子结构和光学性质进行了研究,发现Sn掺杂浓度为４％(原子

数分数)时,带隙宽度为３．２４eV.Li等[１７]采用气液固方法制备了Sn掺杂ZnO纳米线,发现紫外发射峰从

３８０nm移到３９０nm.Mishra等[１８]研究了不同Sn掺杂浓度对晶体光学性质的影响,发现紫外发射峰位于

４１８nm,蓝光发射峰位于４４５nm,蓝绿光发射峰位于４８１nm,而绿光发射峰位于５２５nm.Chiad等[１９]研究

了Sn掺杂ZnO透明导电薄膜的电子跃迁机制和平均透明度,发现掺杂浓度为０、２％、４％(原子数分数)时,
透明度分别为７６％、８４％、８８％,带隙宽度分别为３．３６、３．１７、３．１０eV.Adelowo等[２０]合成了Sn掺杂浓度分

别为５％、７％、９％(质量分数)的ZnO纤维材料,并研究了Sn掺杂浓度对ZnO光学带隙的影响,结果发现,
带隙宽度从３．２６eV增大到３．４６eV,且掺杂后晶体粒径增大.

虽然对Sn掺杂ZnO进行了大量的实验研究,但对Sn掺杂ZnO透明导电薄膜的电子结构和光学性质

的内在作用机理报道较少.为了进一步明确Sn掺杂ZnO透明导电薄膜材料的电子结构与光学属性的内在

本质,本文采用密度泛函理论框架下的第一性原理计算方法,从理论上阐述了不同浓度和不同位置Sn掺杂

ZnO透明导电薄膜的电子结构和光学性质,并与不同实验方法制备的Sn掺杂ZnO透明导电薄膜的电子结

构与光学性质进行对比,以期为高质量ZnO透明导电薄膜的研发提供理论参考.

２　理论模型和计算方法
２．１　理论模型

在纤锌矿ZnO原胞的基础上,分别沿A、B、C 基矢方向进行扩展,构建３×３×２、４×２×２、３×２×２、２×
２×２的本征ZnO超胞模型,基于这４种超胞模型,分别掺杂一个Sn原子,构建如图１(a)~(d)所示的掺杂

模型,其相对掺杂浓度分别为２．７８０％、３．１２５％、４．１７０％和６．２５０％(原子数分数).为了进一步研究相同掺

杂浓度下不同掺杂位置对计算结果的影响,构建了掺杂浓度为６．２５０％时３种不同层间掺杂的理论模型,如
图１(e)所示.在Sn１和Sn２位置掺杂,构建相邻两层掺杂模型,在Sn２和Sn３位置掺杂,构建同层掺杂模

型,在Sn１和Sn４位置掺杂,构建隔层掺杂模型.
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图１ ZnO结构模型.(a)２．７８０％掺杂浓度;(b)３．１２５％掺杂浓度;(c)４．１６７％掺杂浓度;
(d)６．２５０％掺杂浓度;(e)３种掺杂位置示意图

Fig．１ ZnOstructuralmodels敭 a ２敭７８０％dopingconcentration  b ３敭１２５％dopingconcentration 

 c ４敭１６７％dopingconcentration  d ６敭２５０％dopingconcentration  e indicationofthreedopingsites

２．２　计算方法

采用密度泛函理论框架下的第一性原理平面波超软赝势方法,使用VASP[２１]软件包进行所有计算.用

广义梯度近似和PerdewＧBurkeＧErnzerdorf泛函[２２]来计算Zn、Sn、O原子之间的电子交换关联能.计算过

程中,原子外层价电子的电子组态分别为Zn３d１０４s２、Sn５s２５p２、O２s２２p４,其余均作为芯电子处理.电子波

函数用平面波基矢展开,截断能量为３３０eV,布里渊积分设置为１０×１０×１０的 MonkhorstＧPack特殊 K
点,在能带结构的计算中,保持布里渊区的积分路径和原胞一致,自洽迭代收敛精度不小于１０－５eV/atom,
所有计算都在倒易空间中进行.

３　结果与讨论
３．１　几何结构

采用平面波赝势的第一性原理方法,对本征ZnO和不同浓度Sn掺杂ZnO的结构模型分别进行几何优

化,弛豫后获取稳定的结构参数.由于使用了大小不同的超胞,为了得到ZnO的基本结构参数,对A、B、C
方向的晶胞参数和能量按照晶胞大小进行归一化处理,归一化后的优化结果如表１所示.其中a、b、c为归

一化后单胞的晶胞参数,Etotal为当前计算条件下对SZO(Sn∶ZnO)体系进行几何优化收敛时对应的体系总

能量,反映了结构的稳定程度.
表１ 不同浓度Sn掺杂ZnO的几何优化结果

Table１ GeometricaloptimizationresultsofSndopedZnOwithdifferentdopingconcentrations

Dopingconcentration/％ a/nm b/nm c/nm c/a Etotal/eV

０(experimentalvalue)[２３] ０．３２４９ ０．３２４９ ０．５２０６ １．６０２ －
０ ０．３２８７ ０．３２８６ ０．５２９５ １．６１１ －２１４９．０９
２．７８０ ０．３３００ ０．３３００ ０．５３２９ １．６１５ －２１０４．２２
３．１２５ ０．３２９７ ０．３３０１ ０．５３５９ １．６２５ －２０８１．７６
４．１６７ ０．３３０７ ０．３３０７ ０．５３９５ １．６３１ －２０４８．１２
６．２５０ ０．３３０２ ０．３３００ ０．５３４９ １．６２０ －２０４８．０７

　　从几何优化后的数据可以看出,ZnO的晶格参数a、b、c随掺杂浓度的变化很小,计算结果和实验值比

较接近,说明计算参数和计算方法比较可靠.同时可以看出c与a 的比值随掺杂浓度的变化也很小,这是由

于Sn离子半径(０．０６９nm)和Zn离子半径(０．０７４nm)比较接近[２４],Sn容易替换Zn的位置而不会产生很大

的晶格畸变,Sn掺杂后体系仍然保持六方纤锌矿结构.另外,随着掺杂浓度的增加,体系的形成能逐渐增

大,稳定性减弱.童孟良等[２５]通过X射线衍射对不同浓度Sn掺杂ZnO的结晶性能进行了分析,结果发现

随着掺杂浓度的增大,(００２)晶面的峰强度逐渐减小,掺杂体系的结晶性能逐渐降低,与本文的预测结果相

吻合.

３．２　SZO(Sn∶ZnO)能带结构

图２(a)~(h)分别是Sn掺杂浓度分别为０、２．７８０％、３．１２５％、４．１６７％、６．２５０％以及６．２５０％掺杂浓度下

的同层掺杂、相邻层掺杂和隔层掺杂时SZO(Sn∶ZnO)体系的能带结构图.通常情况下,由于密度泛函理论

０７１６００２Ｇ３
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对基态下电子与电子之间的交互关联作用处理不足,导致理论计算结果(０．７２８eV)和实验值(３．３７０eV)相
差较大[２６],为此,采用剪刀因子修正方法[２７],剪刀因子修正值为２．６４２eV(实验值与理论值之差).从图２(a)
可以看出,本征ZnO是直接带隙半导体,导带最低点和价带最高点均位于布里渊Γ点,而掺杂后,导带最低

点位于布里渊Γ点,价带最高点位于 H 点,掺杂后体系由直接带隙半导体变为间接带隙半导体.与本征

ZnO相比,掺杂后带隙宽度变窄,随着Sn掺杂浓度的增加,带隙变窄程度加强,由３．３７０eV逐渐减小到

３．０７４eV,再减小到３．０６８eV,但当掺杂浓度增加到４．１６７％时,带隙开始增大,由３．１４４eV增加到３．２８９eV.
计算的带隙变化规律和Chiad等[１９Ｇ２０]的实验测量结果相吻合,即当Sn掺杂浓度为０、２％、４％时,带隙为

３．３６０、３．１７０、３．１００eV;当Sn掺杂浓度为５％、７％时,带隙为３．３２０eV、３．３５０eV.同时Njoroge等[２８]测量

了Sn掺杂浓度从１％(原子数分数)增加到８％时的带隙变化曲线,发现当掺杂浓度为４％时,带隙达到最小

值,带隙的变化规律和本文理论计算结果相吻合.另外,随着Sn掺杂浓度的增加,导带部分(３．０~９．０eV)
的能级曲线向费米能级移动,并且在导带顶部出现少许空带,同时导致带隙宽度变窄,说明Sn的掺杂可以

增加ZnO体系的导电率.对于价带部分,随着掺杂浓度的增加,在费米能级下的导带顶部出现一条V形杂

质能级,能带呈现半填满状态,并且随着掺杂浓度的增加,在Γ点处的 V形能级曲线下凸性增强.这与

Xiong等[２９]发现的Sn掺杂ZnO后价带和导带均向低能方向移动的规律一致.能带结构的计算结果表明,

Sn掺杂ZnO可以提供更多的自由电子,对能带结构的调控起到了重要作用,可以较好地控制ZnO透明导

电薄膜的导电率.图２(f)~(h)分别为６．２５０％掺杂浓度下不同层间位置掺杂的能带结构图.从图中可以看

出,同层掺杂时,能带结构最小,而隔层掺杂和相邻层掺杂相差不大.这是由于同层掺杂时,Sn４＋比较集中,
电子态密度局域化程度比较大,而相邻层掺杂和隔层掺杂时,Sn４＋的分布相对比较分散,Sn４＋离子之间的相

互作用比较小.因此,隔层掺杂和相邻层掺杂计算的带隙比较相近.

图２ 计算得到的SZO(Sn∶ZnO)的能带结构

Fig．２ CalculatedbandstructuresofSZO Sn∶ZnO 
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３．３　SZO(Sn∶ZnO)的电子态密度

图３(a)、(b)分别为计算的不同浓度Sn掺杂ZnO的价带部分(－９~０eV)和导带部分(０~９eV)的总

体电子态密度(TDOS)以及各原子的分波电子态密度(PDOS).从图中可以看出,掺杂后价带部分的总体电

子态密度峰向低能方向移动约１．５eV,随着掺杂浓度的增大,峰值逐渐增大,而峰的位置并没有发生改变.

Qu等[３０]研究发现Sn掺杂后导带向低能方向移动,掺杂后的带隙变窄,与图３(b)导带部分的计算结果一

致.随着掺杂浓度的增加,价带部分总体电子态密度变化较小.而随着掺杂浓度的增加,导带部分位于

４．５~６．０eV之间的电子态密度峰值略有增大,结合计算的分波电子态密度可以看出,４．５~６．０eV之间的电

子态密度主要是由Sn５p、O２p和Sn５s轨道电子控制,导带部分向费米能级移动主要是Sn５p、Zn４s、O２s
和O２p轨道电子共同作用的结果,而价带部分主要是O２p、Zn３d、Sn５s和Sn５p共同作用的结果.同时

可以看到,费米能级处的电子态密度主要由O２p和Sn５s轨道电子组成.掺杂后,Sn４＋替代Zn２＋的位置产

生２个自由电子,获得了更高的载流子浓度,Sn的s轨道电子对费米能级处的电子态密度影响较大,使导带

向费米能级移动,价带向低能方向移动,对ZnO透明导电薄膜导电率的调控起到了关键作用.根据计算得

到的Sn掺杂ZnO透明导电薄膜的总体电子态密度和分波电子态密度谱,可以很好地理解SZO(Sn∶ZnO)透
明导电薄膜的电子结构和导电机理,为基于ZnO透明导电薄膜的导电率调控奠定了基础,对高质量透明导

电薄膜的研发具有一定的理论意义.

图３ 计算的SZO(Sn∶ZnO)电子态密度(DOS).(a)价带部分;(b)导带部分

Fig．３ CalculatedDOSofSZO Sn∶ZnO 敭 a Valenceband  b conductionband

３．４　SZO(Sn∶ZnO)的差分电荷密度

差分电荷密度是研究材料掺杂后电子重新分配的有效手段,通过差分电荷密度图,可以清楚地看到掺杂

后掺杂原子周围电子的得失和转移情况,并且可以判断原子间的成键特征和相互作用[３１].为了进一步研究

掺杂位置对电子结构影响的微观机理,作出了同层掺杂、相邻层掺杂、隔层掺杂中沿２个Sn所在平面的差分

电荷密度图,如图４所示.所有面的差分电荷密度线均保持同一刻度,其中刻度条的数值表示差分电荷密度

等高线值的大小,反映了原子间成键类型、电荷分布及电荷转移情况.深灰色区域表示得到电子的区域,浅
灰色区域表示失去电子的区域,颜色越深表示得失电子数目越多.从图４可以看出,Sn掺杂后提供了比Zn
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更多的自由电子,Sn掺杂原子周围的差分电荷密度明显增强.Sn原子的周围是浅灰色,表明Sn失去电子,
是施主原子,而O周围是深灰色,表明O原子得到电子.对比３个位置差分电荷密度发现同层掺杂时,２个

Sn原子周围颜色比较深且均匀,表面电子得失程度比较大,体系中的自由电子比较多.而相邻层掺杂和隔

层掺杂均出现一条黑色的空电荷区域带,电子分布比较分散.同层掺杂和不同层掺杂的计算结果存在显著

差异.掺杂时为了避免同层掺杂的局域化问题对计算结果的影响,一般选择不同层间掺杂的方式.

图４ 差分电荷密度图.(a)同层掺杂;(b)相邻层掺杂;(c)隔层掺杂

Fig．４ Chargedensityofdifference敭 a Samelayerdoping  b neighborlayerdoping  c alternatelayerdoping

３．５　光学性质

在线性响应范围内,固体的宏观光学响应函数可以由与材料电子结构密切相关的复介电函数ε(ω)＝
ε１(ω)＋iε２(ω)来描述,实部ε１(ω)可以利用KramersＧKroning色散关系由ε２(ω)求出,虚部ε２(ω)可以利用

占据态和非占据态波函数的矩阵元计算得到,虚部与带间跃迁有关,取决于导带与价带的跃迁[３２Ｇ３３].吸收系

数α(ω)、反射系数R(ω)等可以由介电函数的实部ε１(ω)和虚部ε２(ω)推导得出[３４].
图５(a)是不同浓度Sn掺杂ZnO的介电函数虚部与光子能量的关系曲线.从图中可以看出,在０~

８．７eV之间,Sn掺杂后介电函数强度增大,而在８．７eV以上,对应的介电函数虚部值有所减小.图中给出了

３．０~３．９eV之间介电函数的局部放大图,从图中可以看出,与本征ZnO相比,掺杂后介电函数向低能方向

移动,且掺杂后介电峰增强.在４．５~１０．５eV之间,本征ZnO有４个比较明显的介电峰,分别位于４．３、５．４、

６．９、９．０eV处.随着掺杂浓度的增加,位于３．９~８．７eV之间的介电函数虚部强度逐渐增大.结合计算的能

带结构和电子态密度可以分析得到,本征ZnO４．３eV附近的介电峰主要源自O２p到Zn３d轨道电子的跃

迁,而５．４eV附近的介电峰主要源自Zn３d到Zn４s轨道电子的跃迁,６．９eV处的介电峰主要源自O２p到

Zn４s轨道间电子的跃迁,９．０eV处较大的介电峰则源自O２p到Zn４s、Zn３d以及Zn３d到Zn４s轨道电

子之间的跃迁.

　　图５(b)为不同浓度Sn掺杂ZnO的光学吸收系数与光子能量的关系曲线,将光子能量区分为３个区

域,A１区为０~３．１０eV,A２区为３．１０~９．２９eV,A３区为９．２９~１５．００eV.吸收系数反映材料对不同频率

光子的吸收能力,当入射光能量大于带隙间隔时,价带中电子吸收能量后跃迁到导带,形成一对可以导电的

电子Ｇ空穴对[３５].从A２到A３区域之间的吸收峰可以看出,随着Sn掺杂浓度的增加,位于９．２９eV的吸收

峰向低能方向移动约０．４eV,对８．８９~１０．２０eV之间的光子吸收能力有所减弱.这是由于Sn掺杂后,在导

带顶部出现一部分空带,与本征ZnO相比,在６~９eV之间的能级曲线减少,电子态密度降低.掺杂后价带

顶部的能级曲线变疏,电子分布减少,因而从价带顶部跃迁到导带顶部(８．８９~１０．２０eV)的电子数目减少,
导致对该频段的光子吸收能力下降.另外,掺杂后光学吸收边均位于本征ZnO吸收边的低能方向,发生红

移现象.Mahmoudn等[３６]制备了Sn掺杂的ZnO材料,并采用光致发光光谱对材料的光学性质进行了表

征,结果发现Sn掺杂ZnO材料的光学吸收边发生红移,这和本文理论预测结果相吻合.同时,从光学吸收

边的局部放大图来看,随着Sn掺杂浓度的增加,红移程度逐渐减弱,这种变化规律与带隙变化趋势一致,这
是由于光电材料受到外部光激发后,电子从价带跃迁到导带所需的最低光子能量必须大于禁带宽度,才有可

能吸收外部的光子.在A２区域,随着Sn掺杂浓度的增加,吸收强度增大,结合Sn的分波电子态密度可以

看到,随着Sn掺杂浓度的增加,费米能级附近Sns和Snp轨道的电子态密度增加,电子跃迁概率增大,对
该频段光子的吸收能力增强.而在A３区域,随着掺杂浓度的增加,１２．０eV附近的吸收峰有所增强,而其余

０７１６００２Ｇ６



光　　　学　　　学　　　报

图５ SZO(Sn∶ZnO)的光学性质.(a)介电函数虚部;(b)光学吸收系数

Fig．５ OpticalpropertiesofSZO Sn∶ZnO 敭 a Imaginarypartofdielectricfunction  b opticalabsorptioncoefficient

有所减弱,说明导带和价带能级差为１２．０eV的区域内电子态密度有所增加,结合Sn的分波电子态密度可

以看到,位于－７．８eV附近的Sns轨道和位于５．６eV附近的电子态密度增加,电子跃迁概率增大,对外界

光子的吸收能力增强.而在A１区域,对３．１eV以下光子的吸收系数几乎为零,对应于Sn掺杂ZnO紫外吸

收带边,并且随着掺杂浓度和光子能量的增加,对可见光和紫外光的吸收能力急剧增强,说明Sn掺杂ZnO
是一种很好的透明导电材料.

４　结　　论
采用密度泛函理论框架下的第一性原理平面波超软赝势方法,建立了不同Sn掺杂浓度和不同位置掺

杂ZnO材料的结构模型,计算了不同浓度下SZO(Sn∶ZnO)体系的几何结构、电子态密度、差分电荷密度以

及光学性质.

１)随着Sn掺杂浓度的增加,SZO(Sn∶ZnO)体系的晶格常数增大,与本征ZnO相比,掺杂后体系的带

隙变窄;但随着掺杂浓度的增加,带隙先减小后增大.同层掺杂时,Sn原子附近的差分电荷密度较大,得失

电子比较多,带隙较小;而相邻层掺杂和隔层掺杂的差分电荷密度相对较小,自由电子分布较为分散,带隙

较大.

２)在紫外区和可见光区出现了４个明显的跃迁峰,随着掺杂浓度的增加,介电峰向低能方向移动,介电

峰强度明显增强;随着掺杂浓度的增加,光学吸收带边发生红移,红移程度随着掺杂浓度的增加先减弱后增

强,表明Sn掺杂浓度对ZnO的导电率、介电函数和吸收系数具有较好的调控作用,Sn掺杂ZnO是一种良

好的透明导电氧化物薄膜材料.
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