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AlN１ＧxPx 合金电子结构及光学性质的第一性
原理研究

侯嘉慧,贺达芳,陈晶晶,李春梅,程南璞
西南大学材料与能源学部,重庆４００７１５

摘要　基于密度泛函理论第一性原理的平面波超软赝势,采用广义梯度近似及 HeydＧScuseriaＧErnzerhof０３
(HSE０３)方法对能带及态密度进行修正,研究了AlN１ＧxPx(x＝０,０．２５,０．５０,０．７５,１)合金的晶体结构、电子结构和

光学性质.结果表明,随P含量的增加,AlN１ＧxPx 晶格常数呈线性递增趋势,AlN１ＧxPx(x＝０,０．２５,０．７５,１)属于立

方晶系,而AlN０．５０P０．５０属于四方晶系.AlN１ＧxPx 带隙随P含量的增加呈先减后增趋势,AlN和 AlP是间接带隙半

导体,而AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,０．７５)属于直接带隙半导体.P的存在破坏了AlN原本的本征值和简并态,改变

了电子能带结构.随P含量的增加,AlN１ＧxPx 的光学性质曲线向低能区移动,介电函数虚部的次强峰逐渐消失.

AlN１ＧxPx 合金对紫外光具有较强吸收,P的存在拓宽了可见光吸收范围.
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FirstＧPrinciplesStudyofElectronicStructureandOptical
PropertyofAlN１ＧxPx Alloys

HouJiahui HeDafang ChenJingjing LiChunmei ChengNanpu
FacultyofMaterialsandEnergy SouthwestUniversity Chongqing４００７１５ China

Abstract　BasedontheplaneＧwaveultraＧsoftpseudoＧpotentialinthefirstＧprinciplesofdensityfunctionaltheoryand
byusingthegeneralizedgradientapproximationandtheHeydＧScuseriaＧErnzerhof０３ HSE０３ methodtocorrectthe
energybandsanddensityofstates thecrystalstructure theelectronicstructureandtheopticalpropertyofAlN１ＧxPx

 x＝０ ０敭２５ ０敭５０ ０敭７５ １ alloysarestudied敭TheresultsshowthatthelatticeconstantofAlN１ＧxPxalloys
increaseslinearlyasthePcomponentincreases敭AlN１ＧxPx x＝０ ０敭２５ ０敭７５ １ alloysareofthecubicsystem 
whileAlN０敭５０P０敭５０alloybelongstothetetragonalsystem敭ThebandgapofAlN１ＧxPxalloysfirstlydecreasesandthen
increasesasthePcomponentincreases敭AlNandAlPalloysaretheindirectbandgapsemiconductors whileAlN１ＧxPx

 x＝０敭２５ ０敭５０ ０敭７５ alloysbelongtothedirectbandgapsemiconductors敭ThepresenceofPdestroystheoriginal
eigenvaluesandthedegeneratestatesofAlN andchangestheelectronicbandstructures敭AsthePcomponent
increases theopticalcharacteristiccurvesofAlN１ＧxPx movetowardsthelowenergyregion andthesubsidiary
strongpeaksoftheimaginarypartsofdielectricfunctionsgraduallyfadeaway敭AlN１ＧxPx alloyscanabsorbthe
ultravioletlightstronglyandthepresenceofPcanbroadentheabsorptionregionofvisiblelight敭
Keywords　materials AlN１ＧxPx firstＧprinciples electronicstructure opticalproperty
OCIScodes　１６０敭４６７０ １６０敭４７６０ １６０敭６０００

１　引　　言
半导体科学技术是当前最热门的研究领域之一,利用半导体制成的各种器件具有极为广泛的用途,其中
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ⅢＧⅤ族半导体引起学者们的广泛关注[１Ｇ７].AlN作为重要的ⅢＧⅤ族半导体材料,有纤锌矿、岩盐和闪锌矿

三种晶体结构[８Ｇ９].纤锌矿结构AlN常温常压下稳定且为直接带隙六方结构,目前对该结构AlN的研究较

多[１０Ｇ１２];岩盐结构AlN只在极端高压下存在[１３Ｇ１４],故其实际应用受限;闪锌矿结构AlN为自然界普遍存在

的重要间接带隙半导体,但目前学者们对其研究较少.
闪锌矿型AlN在光电领域的应用十分广泛 [１５Ｇ１６].Souraya等[１７]基于Tersoff经验势函数,采用分子动力学

模拟方法预测了闪锌矿型AlN的德拜温度、线热膨胀系数等性质,证明其晶格常数和原子能量随温度的变化呈

线性递增.此外,AlN在利用化学气相沉积法生长薄膜方面的应用也备受关注[１８].郑畅达等[１９]在硅衬底制备

ZnO薄膜时,发现利用低温AlN作为缓冲层可阻止衬底氧化和晶格失配,有效提高了薄膜质量.
在ⅢＧⅤ族化合物中加入其他元素形成三元合金的研究备受关注,其中有关于同为Ⅲ族的两种原子取代

的研究,如Djoudi等[２０]采用全势线性缀加平面波法研究BxGa１ＧxN和BxAl１ＧxN三元合金,当原子数分数x
为０,０．２５,０．７５时合金属于立方晶系,而当x＝０．５０时合金属于四方晶系;BxGa１ＧxN晶格常数随B组分的增

加线性减小,当x＞０．７５时合金由直接带隙转变为间接带隙;BxAl１ＧxN晶格常数随 Al组分增加变化不明

显,当０．０７＜x＜０．８３时合金为直接带隙,其余情况下合金为间接带隙.也有关于同为Ⅴ族的两种原子替换

的研究[２１Ｇ２４],如Hall等[２５]利用外延气相沉积技术在GaAs基板上生长GaAs１ＧxPx(０．１＜x＜０．５５)单晶异质

结构薄膜,并采用赝Kossel衍射技术研究发现,GaAs１ＧxPx 晶格常数与GaP含量近似呈一次函数关系,而室

温下通过光致发光实验测得带隙与 GaP含量近似呈二次函数关系;Mbarki等[２６]通过研究闪锌矿型

AlN１ＧxBix(x＜０．２)合金,证明了随Bi组分的增加合金带隙减小,当x 接近２％时合金由间接带隙转变为直

接带隙;Zhu等[２７]采用固态源分子束外延技术生长阴离子混合变质的GaAs１ＧySby(y 为Sb的原子数分数)
薄膜,研究薄膜的生长质量、应变弛豫特性及其作为高介电材料的应用.此外还有关于加入其他金属元素的

研究,如Ji等[２８]通过在硅基板上生长AlN∶Cu纳米棒,获得了稀磁半导体材料.
综上所述,闪锌矿型AlN的光电特性具有很广阔的应用前景,而关于加入P元素形成AlN１ＧxPx 合金的

研究鲜有报道.本文采用第一性原理计算方法,研究了AlN１ＧxPx(仅考虑x＝０,０．２５,０．５０,０．７５,１的情况,
下同)合金的晶体结构、电子结构和光学性质,对比分析了其性质随P组分含量的变化规律,为此类体系在

光电领域的实际应用提供了一定的参考.

２　计算模型与方法
２．１　计算模型

计算模型为闪锌矿型AlN,是由Al、N两种原子各自组成的面心立方晶格沿体对角线平移１/４套构而

成,属于FＧ４３M空间群,晶格常数为a＝b＝c＝４．３８０×１０－１０m,α＝β＝γ＝９０°.AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,

０．７５,１)合金的结构模型分别由１,２,３,４个P原子进入AlN晶胞并取代N原子构成,晶胞结构如图１所示.
参与计算的AlN１ＧxPx 原胞分子式分别为AlN,Al４N３P１,Al２N１P１,Al４N１P３,AlP.

图１ AlN１ＧxPx 晶胞结构图.(a)x＝０;(b)x＝０．２５;(c)x＝０．５０;(d)x＝０．７５;(e)x＝１
Fig敭１ StructuraldiagramofAlN１ＧxPxcrystals敭 a x＝０  b x＝０敭２５  c x＝０敭５０  d x＝０敭７５  e x＝１

２．２　计算方法

采用 MaterialsStudio软件的CASTEP模块,利用基于密度泛函理论(DFT)的第一性原理平面波超软

赝势,采用广义梯度近似(GGA)下的PBE(PerdewＧBurkeＧErnzerhof)[２９]方法近似处理电子间交换关联能,
参与计算的价态电子为Al３s２３p１,N２s２２p３ 和P３s２３p３.收敛性测试表明晶体结构平面波截断能为３６０eV,
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K 空间积分采用 MonhorstＧPack[３０]方案将布里渊区设定为１５×１５×１５个特殊K 点,保证体系能量和构型

在平面波基水平上的收敛.总能量收敛值为５．０×１０－６eV/atom,原子间相互作用力收敛值为１×
１０８eV/m,残余应力收敛值为０．０２GPa,位移偏差收敛值为５．０×１０－１４m.由于GGA方法低估了晶体带

隙[３１],因此采用HSE０３(HeydＧScuseriaＧErnzerhof０３)方法对GGA计算得到的能带结构及态密度进行修

正,以期得到可靠的光学性质.

３　计算结果与讨论
３．１　晶体结构与结构稳定性

AlN１ＧxPx 经几何优化后的晶格常数见表１,可知AlN和AlP晶格常数的理论值与实验值[３２]吻合度很

高,证明了GGA方法计算晶格常数的可靠性.AlN１ＧxPx 晶格常数随P组分的变化如图２所示,可以看出随

P含量的增加,AlN１ＧxPx 晶格常数呈线性递增趋势,满足维加德定律[３３].当x＝０,０．２５,０．７５,１时,AlN１ＧxPx

属于立方晶系,晶格参数满足a＝b＝c;而 AlN０．５０P０．５０属于四方晶系,晶格参数满足a＝b≠c.这与文献

[２０]中BxGa１ＧxN和BxAl１ＧxN因x 取值不同而出现晶系转变的现象类似.AlN１ＧxPx 随P含量增加体积变

大及晶系转变主要是因为P原子半径比N原子大,P原子取代N原子时发生了晶格畸变.
为研究P原子替代N原子能否形成稳定的AlN１ＧxPx 合金,利用热力学稳定性判据(结合能Ecoh及形成

焓)对优化后AlN１ＧxPx 晶胞的稳定性进行判定,结合能与形成焓为负值时表明化合物具有热力学稳定性.

AlN１ＧxPx 的晶格常数、晶胞体积、结合能及形成焓见表１.可知,AlN１ＧxPx 结构可稳定存在,且随P含量的

增加,结合能及形成焓均增大,说明其稳定性减弱.

图２ AlN１ＧxPx 晶格常数随x 的变化

Fig敭２ LatticeconstantofAlN１ＧxPxversusx

表１　AlN１ＧxPx 的晶格常数、晶胞体积、结合能及形成焓

Table１　Latticeconstant,cellvolume,bindingenergyandformationenthalpyofAlN１ＧxPx

Compound
Latticeconstant/(１０－１０m)

Proposed
method

Experiment
Other

calculation
Error/％

Cellvolume/

(１０－３０m３)
Ecoh/

(kJ/mol)

Formation
enthalpy/
(kJ/mol)

AlN ４．３９５ ４．３８０[３２] ４．３９４[３４] ０．３４ ８９．８９４ －５４４．１０ －５６２．５５
AlN０．７５P０．２５ ４．６８１ － － － １０２．５６９ －４３９．９１ －４５４．５２
AlN０．５０P０．５０ ４．９５４/４．９１３ － － － １２０．５７５ －３８０．１０ －３９２．２０
AlN０．２５P０．７５ ５．２０９ － － － １４１．３３９ －３５４．０５ －３６５．８９
AlP ５．５０１ ５．４６７[３２] ５．５０８[３５] ０．６２ １６６．４６６ －３３５．７２ －３４６．７２

３．２　电子结构

由GGA计算得到的晶格常数与实验值吻合(见表１),但其低估了带隙[３１],而带隙的准确性对光学性质

有着重要影响.因此,为了得到可靠的光学性质,在GGA基础上用HSE０３算法对能带及态密度进行修正,
修正前后的带隙值见表２.
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表２　AlN１ＧxPx 带隙理论值与实验值比较

Table２　ComparisonbetweentheoreticalandexperimentalbandgapsofAlN１ＧxPx

Compound
Bandgap/eV

Proposedmethod
GGA GGA＋HSE０３

Experiment Othercalculation

AlN ３．３４１ ４．４２２ ４．９０[３２] ３．３８[３４]

AlN０．７５P０．２５ － ０．３７８ － －
AlN０．５０P０．５０ － ０．０６９ － －
AlN０．２５P０．７５ ０．５５８ １．３２９ － －
AlP １．５９９ ２．２８１ ２．５２[３２] １．６１[３４]

　　表２同时表明,随着P组分含量的增加,AlN１ＧxPx 带隙呈先减后增的趋势,依次为４．４２２,０．３７８,０．０６９,

１．３２９,２．２８１eV,且与文献[２５]通过实验测得的GaAs１ＧxPx 带隙随组分变化的规律大致相同.AlN带隙较

大,而AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,０．７５,１)带隙较小,说明P组分的存在并未完全破坏AlN的半导体性质,其使

得体系导电性增强且当x＝０．５０时增强效果达到最大.
图３为AlN１ＧxPx 用HSE０３算法修正后的能带结构.AlN和AlP能带结构的导带底均位于布里渊区

X 点,而价带顶位于G 点,从K 空间的不同位置可明显看出两者均属于间接带隙半导体,AlN和AlP的禁

带宽度分别为４．４２２eV和２．２８１eV,与实验值[３２]吻合较好(见表２);而AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,０．７５)属于

直接带隙半导体,P组分含量不同导致的间接带隙与直接带隙转变现象与文献[２０,２６]计算结果类似.从图

３还可看出,三元合金AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,０．７５)能带与AlN及AlP能带相比,－１２eV附近表现为P
原子能带掺入,－１７eV左右表现为N原子能带掺入;同时其导带部分的能级曲线向费米能级移动,导致带

隙减小,意味着在一定温度下价带电子仅需较小能量即可跃迁进入导带.以上现象表明,P组分的存在破坏

了AlN原本的本征值和简并态,改变了电子能带结构.通过对比还发现,AlN１ＧxPx(x＝０,０．２５,０．５０,０．７５,

１)的能带复杂程度不同,价带部分能带数目分别为４、１６、８、１６、４,其主要原因是参与计算的原胞分子式依次

为AlN,Al４N３P１,Al２N１P１,Al４N１P３,AlP,且参与计算的价态电子为Al３s２３p１,N２s２２p３,P３s２３p３.

图３ AlN１ＧxPx 能带结构.(a)x＝０;(b)x＝０．２５;(c)x＝０．５０;(d)x＝０．７５;(e)x＝１
Fig敭３ BandstructuresofAlN１ＧxPx敭 a x＝０  b x＝０敭２５  c x＝０敭５０  d x＝０敭７５  e x＝１

图４为用 HSE０３算法修正后的 AlN１ＧxPx 总态密度和分波态密度,取费米能级作为能量零点,其中

TDOS代表总态密度.结合图３能带结构分析可知,AlN１ＧxPx 能带结构可分为上价带、下价带和导带三部

分.上价带较宽,主要由位于－１０~０eV区间的NＧ２p、PＧ３p及少量AlＧ３s、AlＧ３p态电子贡献;AlN下价带

主要由位于－１８~－１３eV区间的NＧ２s贡献,AlP下价带主要由位于－１３~－１０eV区间的PＧ３s贡献,而
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AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,０．７５)下价带既有位于－１３~－１０eV 区间内的PＧ３s态电子贡献,又有位于

－１７eV附近NＧ２s态电子贡献.从图４可看出,AlN中AlＧ３s、AlＧ３p与NＧ２s、NＧ２p轨道重叠度大,表明轨道

发生杂化且Al—N成键作用强.由于P替代N原子后,AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,０．７５,１)在－１３~－１０eV
区间能带较平滑且总态密度出现尖峰,即表现出很强的局域态,对比分波态密度可知其主要由PＧ３s组成,且

AlＧ３s和AlＧ３p在此处也表现出弱的局域态,说明Al—P也参与成键.对AlN１ＧxPx(x＝０,０．２５,０．５０,０．７５,

１)位于费米能级以下的电子态密度进行积分,得到积分比为１∶４∶２∶４∶１,这与AlN１ＧxPx 原胞所含原子数目

的理论比例一致.

图４ AlN１ＧxPx 总态密度和分波态密度.(a)x＝０;(b)x＝０．２５;(c)x＝０．５０;(d)x＝０．７５;(e)x＝１
Fig敭４ TotalandpartialdensityofstatesofAlN１ＧxPx敭 a x＝０  b x＝０敭２５  c x＝０敭５０  d x＝０敭７５  e x＝１

３．３　光学性质

３．３．１　复介电函数

在线性响应范围内,通常用光的复介电函数εω( ) ＝ε１ ω( ) ＋iε２(ω)[３６] 描述固体宏观光学响应,其中

ε１＝n２－k２, (１)

ε２＝２nk, (２)
式中ε１ 和ε２ 分别为介电函数的实部、虚部,n 为折射率,k 为消光系数,ω 为入射光的角频率.根据克拉默

斯Ｇ克勒尼希色散关系可推导出ε１、ε２ 和n 等参数[３７]为

ε１＝１＋
８π２e２

m２ ∑
V,C∫BZ

d３k１π
 eMC,V(K)２

EC K( ) －EV K( )
 h－３

EC K( ) －EV K( ) ２－h－２ω２[ ]{ } , (３)

ε２＝
４π２

m２ω２∑
V,C∫BZ

d３k１π
 eMC,V(K)２δ EC K( ) －EV K( ) －h－ω[ ]{ } , (４)

n＝
１
２

ε２１ ω( ) ＋ε２２ ω( ) ＋ε１ ω( )[ ]
１
２, (５)

式中e为自由电子电量,m 为自由电子质量,h－ 为狄拉克常量,C 和V 分别代表导带和价带,EC (K)和

EV(K)分别为导带和价带上的本征能级,δ()代表狄拉克函数,BZ代表第一布里渊区,K 为电子的波矢,

eMC,V(K)２ 表示动量跃迁矩阵元.由复介电函数实部ε１ 和虚部ε２ 还可推导出其他光学常数,包括复

折射率(n,k)、吸收系数α(ω)、反射率R(ω)等.

AlN１ＧxPx 复介电函数的实部ε１ 和虚部ε２ 如图５所示.由图５(a)可知,光子能量为零时实部对应的数

值为静态介电常数.AlN１ＧxPx(x＝０,０．２５,０．５０,０．７５,１)的静态介电常数依次为４．２２,７．３２,７．９３,８．００,８．７０,
其大小呈递增趋势,实部最显著峰值也逐渐增加,且尖峰向低能端移动,即发生红移.当光子能量大于某一

值后,介电常数实部趋于零.
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图５ AlN１ＧxPx 复介电函数的(a)实部和(b)虚部

Fig敭５  a Realand b imaginarypartsofcomplexdielectricfunctionofAlN１ＧxPx

由图５(b)可知,介电函数虚部峰反映电子带间跃迁.AlN介电函数虚部有两个峰,主峰在８．５eV处、
次强峰在１２．３eV处,其主峰主要来源于价带顶NＧ２p态与导带底峰AlＧ３p态的带间跃迁.AlN０．７５P０．２５主峰、
次强峰分别位于６．２eV和８．８eV处,AlN０．５０P０．５０主峰、次强峰分别位于６．０eV和１０．６eV处,AlN０．２５P０．７５主
峰对应的能量为５．７eV.AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,０．７５)介电函数虚部的主峰主要是由价带顶NＧ２p、PＧ３p
态电子与导带底峰AlＧ３p态电子的带间跃迁所致.AlP只在４．６eV处有一主峰,其主要来源于价带顶PＧ３p
态与导带底峰AlＧ３s、AlＧ３p态的带间跃迁.AlN１ＧxPx(x＝０,０．２５,０．５０)的次强峰主要是由价带顶电子与次

近邻导带底峰AlＧ３s、AlＧ３p态电子的带间跃迁所致,且随P含量的增加逐渐消失.通过对比还发现,主峰及

次强峰位置向低能区移动,即存在虚部红移趋势,且峰值所对应的介电常数虚部也依次增大.以上现象表

明,随P含量的增加,电子在低能量范围的光学跃迁能力增强,且次强峰的消失使得价带顶电子跃迁到导带

较高能量区的难度增加.

３．３．２　复折射率

材料的复折射率(n,k)可由复介电函数推导得到[３８]:n２－k２＝ε１,２nk＝ε２,图６所示为AlN１ＧxPx 复折

射率即折射率n 及消光系数k随能量的变化关系.
从图６(a)可以看出,随P含量的增加,静态折射率呈递增趋势,依次为２．０６,２．６９,２．８２,２．８６,２．９７;折射

率峰向低能端移动,且峰值呈递增趋势.在３．６５~６．７６eV区间,随x 取值的减小,AlN１ＧxPx 折射率先出现

峰值,然后迅速减小,随后在１３．５２~１９．８３eV区间出现小幅度上升,当能量超过４０eV时,折射率均趋于定

值１.图６(b)中AlN消光系数有两个明显的主峰(８．９５eV和１４．１２eV),随着P含量的增加,第二主峰趋于

平缓,最终AlP只表现出５．６０eV的峰;同时AlN１ＧxPx 的消光系数出现红移趋势,且峰值依次递增.

图６ AlN１ＧxPx 复折射率.(a)折射率;(b)消光系数

Fig敭６ ComplexrefractionindexofAlN１ＧxPx敭 a Refractiveindex  b extinctioncoefficient

３．３．３　 吸收系数和反射率

吸收系数与消光系数满足α＝２ωk/c＝４πk/λ０[３８],图７(a)为 AlN１ＧxPx 吸收系数随波长的变化关系,
AlN对光的吸收波长范围主要集中在２０~２５０nm,大约在９０nm处吸收系数最大,其他AlN１ＧxPx 结构主要

对２０~５００nm波段的光吸收,AlN０．７５P０．２５对１２０nm波长附近的光吸收效果最好,AlN０．５０P０．５０和AlN０．２５P０．７５
对１５０nm波长附近的光吸收效果最好,AlP吸收峰对应的波长为２００nm.由图７(a)可知,AlN１ＧxPx 主要
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对紫外光波段有较强吸收能力,P组分的存在使其还可对部分可见光———青蓝紫光进行吸收.随P含量的

增加,AlN１ＧxPx 吸收波长的范围逐渐拓宽,吸收峰向长波(低能)区移动,在长波区对光的吸收强度有所升

高,而在短波(高能)区对光的吸收强度有所降低.

图７ AlN１ＧxPx 的(a)吸收系数及(b)反射率

Fig敭７  a Absorptioncoefficientand b reflectivityofAlN１ＧxPx

反射率R 与复折射率(n,k)满足R＝[(n－１)２＋k２]/[(n＋１)２＋k２][３９],图７(b)为AlN１ＧxPx 反射率

随能量的变化关系,可知不同x 值下反射率随能量变化的整体趋势大致相同.随能量的增加,反射率上升

到最高点后立即衰减;当入射光能量增加到４０eV时,反射率近乎为零.随P含量的增加,波峰位置向低能

区移动,且最强峰所对应的反射率大小呈递增趋势.

４　结　　论
运用DFT体系下的GGAＧPBE方法和HSE０３算法对能带及态密度进行修正,对AlN１ＧxPx(x＝０,０．２５,

０．５０,０．７５,１)进行几何结构优化,并对其晶体结构、电子结构及光学性质进行分析研究.结果表明:

１)AlN１ＧxPx 均为稳定结构,随P含量的增加,晶格常数呈线性递增趋势;AlN０．５０P０．５０属于四方晶系,其
他结构属于立方晶系;

２)随P组分的增加,AlN１ＧxPx 带隙呈先减后增趋势,依次为４．４２２,０．３７８,０．０６９,１．３２９,２．２８１eV,这表

明P组分的存在使得体系导电性增强,且当x＝０．５０时达到最强;AlN 和 AlP是间接带隙半导体,而

AlN１ＧxPx(x＝０．２５,０．５０,０．７５)属于直接带隙半导体;P组分的存在破坏了AlN原本的本征值和简并态,改
变了电子能带结构;

３)随x 的增大,AlN１ＧxPx 的光学吸收峰呈红移趋势,且静态介电常数及静态折射率依次递增,AlN１ＧxPx

(x＝０,０．２５,０．５０)介电函数虚部的次强峰逐渐消失;AlN１ＧxPx 对紫外光波段有较强的吸收能力,且P组分的

存在增大了可见光吸收范围,使其可吸收青蓝紫光;当入射光能量增加到４０eV时,折射率趋近于１而反射

率近乎为零.
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