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　　犉狅狌狀犱犪狋犻狅狀犻狋犲犿：ＴｈｅＤｏｃｔｏｒａｔｅＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＮｏｒｔｈｗｅｓｔｅｒｎＰｏｌｙｔｅｃｈｎｉｃａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ（Ｎｏ．ＣＸ２０１３２４），ｔｈｅＮａｔｉｏｎａｌＮａｔｕｒａｌＳｃｉｅｎｃｅ

ＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＣｈｉｎａ （Ｎｏｓ．５１４７１１３５，５１１７１１５２）ａｎｄｔｈｅＳｅｅｄＦｏｕｎｄａｔｉｏｎｏｆＩｎｎｏｖａｔｉｏｎａｎｄＣｒｅａｔｉｏｎｆｏｒＧｒａｄｕａｔｅＳｔｕｄｅｎｔｓｉｎ

ＮｏｒｔｈｗｅｓｔｅｒｎＰｏｌｙｔｅｃｈｎｉｃａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ（Ｎｏ．Ｚ２０１５１４４）．

犉犻狉狊狋犪狌狋犺狅狉：ＷＡＮＧＸｕｅｙａｎ（１９８３－），ｆｅｍａｌｅ，Ｐｈ．Ｄ．ｄｅｇｒｅｅｃａｎｄｉｄａｔｅ，ｍａｉｎｌｙｆｏｃｕｓｅｓｏｎｏｐｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｍａｔｅｒｉａｌｓ＆

ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ．Ｅｍａｉｌ：ｘｕｅｙａｎａｄｅｌｉｎｅ＠１６３．ｃｏｍ

犚犲狊狆狅狀狊犻犫犾犲犪狌狋犺狅狉（犆狅狉狉犲狊狆狅狀犱犻狀犵犪狌狋犺狅狉）：ＺＨＥＮＧＪｉａｎｂａｎｇ（１９６５－），ｍａｌｅ，ｐｒｏｆｅｓｓｏｒ，Ｐｈ．Ｄ．ｄｅｇｒｅｅ，ｍａｉｎｌｙｆｏｃｕｓｅｓｏｎｎｏｎｌｉｎｅａｒ

ｏｐｔｉｃｓａｎｄｌｏｗｄｉｍｅｎｔｉｏｎａｌｏｐｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｅｖｉｃｅｓａｎｄｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ．Ｅｍａｉｌ：ｚｈｅｎｇｊｉａｎｂａｎｇ＠ｎｗｐｕ．ｅｄｕ．ｃｎ

犚犲犮犲犻狏犲犱：Ｊａｎ．１１，２０１６；犃犮犮犲狆狋犲犱：Ｍａｒ．２４，２０１６

犺狋狋狆：∥狑狑狑．狆犺狅狋狅狀．犪犮．犮狀

犱狅犻：１０．３７８８／ｇｚｘｂ２０１６４５０６．０６１６００１
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：１００４４２１３（２０１６）０６０６１６００１８

犈犾犲犮狋狉狅狀犻犮犛狋狉狌犮狋狌狉犲狊犪狀犱犗狆狋犻犮犪犾犘狉狅狆犲狉狋犻犲狊狅犳β犘犜犆犇犃犅犪狊犲犱狅狀

狋犺犲犉犻狉狊狋犘狉犻狀犮犻狆犾犲狊犐狀狏犲狊狋犻犵犪狋犻狅狀

ＷＡＮＧＸｕｅｙａｎ，ＺＨＥＮＧＪｉａｎｂａｎｇ，ＬＩＸｉａｏｊｉａｎｇ，ＣＡＯＣｈｏｎｇｄｅ
（犛犺犪犪狀狓犻犓犲狔犔犪犫狅狉犪狋狅狉狔狅犳犗狆狋犻犮犪犾犐狀犳狅狉犿犪狋犻狅狀犜犲犮犺狀狅犾狅犵狔，犇犲狆犪狉狋犿犲狀狋狅犳犃狆狆犾犻犲犱犘犺狔狊犻犮狊，犛犮犺狅狅犾狅犳犛犮犻犲狀犮犲，

犖狅狉狋犺狑犲狊狋犲狉狀犘狅犾狔狋犲犮犺狀犻犮犪犾犝狀犻狏犲狉狊犻狋狔，犡犻’犪狀７１００７２，犆犺犻狀犪）

犃犫狊狋狉犪犮狋：Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ＰａｒｔｉａｌＤｅｎｓｉｔｙｏｆＳｔａｔｅｓ（ＰＤＯＳ）ａｎｄｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆβｐｈａｓｅ

３，４，９，１０ｐｅｒｙｌｅｎｅｔｅｔｒａｃａｒｂｏｘｙｌｉｃｄｉａｎｈｙｄｒｉｄｅ （βＰＴＣＤＡ）ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ ｗｅｒｅｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌｌｙ

ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｂｙｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｂａｓｅｄｏｎＤｅｎｓｉｔｙＦｕｎｃｔｉｏｎａｌＴｈｅｏｒｙ（ＤＦＴ）．Ｔｈｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｙｐｅｏｆａｔｏｍｓｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓｔｏｄｉｆｆｅｒｅｎｔｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｌｅｖｅｌｓｗａｓａｎａｌｙｚｅｄ，ａｎｄｔｈｅｆｒｅｑｕｅｎｃｙ

ｄｅｐｅｎｄｅｎｔｏｐｔｉｃａｌｆｕｎｃｔｉｏｎｓｓｕｃｈａｓｔｈｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎ，ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘａｎｄ

ｅｎｅｒｇｙｌｏｓｓｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌｔｈａｔｃｈａｎｇｅｄｗｉｔｈｏｐｔｉｃａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｙｗｅｒｅａｎａｌｙｚｅｄａｎｄ

ｏｂｔａｉｎｅｄ．ＴｈｅｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｅｄｔｈａｔβＰＴＣＤＡｉｓａｄｉｒｅｃｔｎａｒｒｏｗｂａｎｄｇａｐｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ，ａｎｄｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ

ｏｒｂｉｔｍａｋｉｎｇｌａｒｇｅｒｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｔｏｔｈｅＦｅｒｍｉｌｅｖｅｌｉｓｔｈｅＯ２ｐｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅａｎｄＣ２ｐｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅ

ｔｈａｔｃｏｍｅｆｒｏｍｔｈｅｐｅｒｙｌｅｎｅｃｏｒｅ，ｗｈｉｃｈａｒｅａｌｓｏｔｈｅｔｏｐｏｆｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄ；ｗｈａｔｍａｋｅｓｌａｒｇｅｒｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ｔｏｔｈｅｂｏｔｔｏｍｏｆｔｈｅｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｉｓａｌｓｏｔｈｅＣ２ｐａｎｄＯ２ｐｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇａｎｈｙｄｒｉｄｅＣ

ａｔｏｍｓ；ｉｎｔｈｅｐｈｏｔｏｎｅｎｅｒｇｙｒａｎｇｅｏｆ２ｔｏ１０ｅＶ，ｔｈｅｓｔｒｏｎｇｌｉｇｈｔａｂｓｏｒｐｔｉｏｎａｎｄｏｂｖｉｏｕｓｂｉａｘｉａｌ

ａｎｉｓｏｔｒｏｐｙｃａｎｂｅｏｂｓｅｒｖｅｄ．Ｉｎｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｙｒａｎｇｅｗｉｔｈｔｈｅｒｅａｌｐａｒｔｏｆｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎε１（ω）＜

０，βＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌｈａｓａｎａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ，ｗｈｉｃｈｉｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｅｎｅｒｇｙｌｏｓｓ

ｆｕｎｃｔｉｏｎ．

犓犲狔狑狅狉犱狊：Ｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ＰＤＯＳ；Ｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ；ＤＦＴ；βＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ

犗犆犐犛犆狅犱犲狊：０００．３８６０；２３０．０２５０；１６０．４７６０；３００．６４７０；３００．１０３０
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Ｗｉｔｈｉｎ ｔｈｅ ｆｉｅｌｄ ｏｆ ｏｒｇａｎｉｃ ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ

ｍａｔｅｒｉａｌ，βｐｈａｓｅ３，４，９，１０ｐｅｒｙｌｅｎｅｔｅｔｒａｃａｒｂｏｘｙｌｉｃ

ｄｉａｎｈｙｄｒｉｄｅ（βＰＴＣＤＡ）ｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍｐｅｒｙｌｅｎｅｉｓａｎ

ｉｍｐｏｒｔａｎｔｏｐｔｉｃａｌ ｍａｔｅｒｉａｌａｎｄ ｈａｓａｔｔｒａｃｔｅｄ ｍｕｃｈ

ｉｎｔｅｒｅｓｔｄｕｅｔｏｉｔｓｌａｒｇｅｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｃａｌｐｏｔｅｎｔｉａｌ
［１２］
．β

ＰＴＣＤＡ，ａｓａｐｈｏｔｏｃｈｅｍｉｃａｌｌｙｓｔａｂｌｅｄｙｅｐｉｇｍｅｎｔ，ｉｓ

ｕｓｕａｌｌｙ ｕｓｅｄ ａｓ ａｎ ｏｒｇａｎｉｃｌｉｇｈｔｅｍｉｔｔｉｎｇ ｄｏｐａｎｔ，

ｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｔｄｙｅ，ｏｒｇａｎｉｃｐｈｏｔｏｖｏｌｔａｉｃａｎｄｏｒｇａｎｉｃｆｉｅｌｄ

ｅｆｆｅｃｔｔｒａｎｓｉｓｔｏｒｍａｔｅｒｉａｌ
［３４］
．Ｉｔｉｓａｌｓｏｕｓｅｄａｓａ狀ｔｙｐｅ

ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ ｄｕｅ ｔｏ ｔｈｅ ｈｉｇｈｌｙ ｃｈａｒｇｅ ｃａｒｒｉｅｒ

ｍｏｂｉｌｉｔｙ
［５６］
．βＰＴＣＤＡｉｓｏｎｅｏｆｔｈｅｍａｔｅｒｉａｌｓｗｉｔｈｔｈｅ

ｂｒｉｇｈｔｅｓｔｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｐｒｏｓｐｅｃｔｓｔｈａｔｃａｎ ｄｏｍｉｎａｔｅ

ｆｕｔｕｒｅ ｏｒｇａｎｉｃ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓ ａｎｄ ｏｐｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ

ｄｅｖｉｃｅｓ
［４，７８］

．βＰＴＣＤＡ，ａｓａｎｏｌｉｇｏｍｅｒ，ｅａｓｉｌｙｆｏｒｍｓ

ｗｅｌｌｏｒｄｅｒｅｄｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｃｏｕｌｄｓｅｒｖｅａｓ

ｍｏｄｅｌｓｙｓｔｅｍｓ，ａｎｄｔｈｕｓｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｏｒｇａｎｉｃ

ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒｃｏｕｌｄｂｅｗｅｌｌｕｎｄｅｒｓｔｏｏｄ，ｅｓｐｅｃｉａｌｌｙｔｈｅ

ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓｇｏｖｅｒｎｉｎｇｃｈａｒｇｅｔｒａｎｓｐｏｒｔａｎｄｅｌｅｃｔｒｏｎ

ｓｐｉｎｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｔｒａｎｓｐｏｒｔ．ＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌｅ，ａｓｏｎｅ

ｏｆｔｈｅｔｙｐｉｃａｌｐｌａｎａｒ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｗｉｔｈ ｅｘｔｅｎｄｅｄ π

ｓｙｓｔｅｍｓ，ｈａｓ ｔｈｅ ｐｏｓｓｉｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｃｏｎｔｒｏｌｌａｂｌｅ ｓｅｌｆ

ａｓｓｅｍｂｌｙｏｆｏｒｄｅｒｅｄｔｈｉｎｆｉｌｍｓｔｈａｔｌｅａｄｔｏａｓｔｒｏｎｇ

ｉｍｐｒｏｖｅｍｅｎｔｉｎｄｅｖｉｃｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｓ
［９］
．

ＴｈｅｇｏｏｄβＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌｔｈｉｎｆｉｌｍ

ｗａｓｐｒｅｐａｒｅｄｉｎｏｕｒｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｇｒｏｕｐ．Ｔｈｅｐｈｙｓｉｃａｌ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆβＰＴＣＤＡｆｉｌｍａｒｅｄｉｒｅｃｔｌｙｏｒｉｎｄｉｒｅｃｔｌｙ

ｃｏｒｒｅｌａｔｅｄｔｏｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ，ｓｕｃｈａｓｔｈｅｂａｎｄ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄＤｅｎｓｉｔｙｏｆＳｔａｔｅｓ（ＤＯＳ），ｏｆβＰＴＣＤＡ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｒｙｓｔａｌ
［１０］
．Ｆｏｒ ｅｘａｍｐｌｅ，ｔｈｅ ｐｏｌａｒｉｚｅｄ
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ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌｗａｓｐｌｏｔｔｅｄａｌｏｎｇｔｈｅｐａｔｈｉｎｔｈｅ

ＢｒｉｌｌｏｕｉｎｚｏｎｅａｎｄｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．２，ｗｈｅｒｅｔｈｅＦｅｒｍｉ

ｌｅｖｅｌ（犈Ｆ）ｗａｓｓｅｔｔｏｚｅｒｏ．Ｔｈｅｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ｐｒｏｖｉｄｅｄａｕｓｅｆｕｌｔｏｏｌｆｏｒｑｕａｌｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆβＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ，

ｗｈｉｃｈｗａｓｏｆｇｒｅａｔｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｉｎｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｔｈｅ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆβＰＴＣＤＡ ｏｒｇａｎｉｃｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ．Ｆｏｒ

ｅｘａｍｐｌｅ，ｔｈｅｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｈｏｗｅｄａｎｏｂｖｉｏｕｓｂａｎｄ

ｇａｐｔｈａｔｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｔｈｅｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ
［１３，２４］；ｔｈｅ

ｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｆｌａｔａｎｄｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎｌｅｓｓｂａｎｄｓｎｅａｒｔｈｅＦｅｒｍｉ

ｌｅｖｅｌ ｗａｓｌｉｋｅｌｙ ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｄ ｔｏ ｏｐｔｉｃａｌａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ

ｓｔｒｏｎｇｌｙａｓａｒｅｓｕｌｔｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｉｎｔｅｒｂａｎｄｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ；

ｔｈｅｕｐｐｅｒｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｓａｎｄｌｏｗｅｒｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｓ

ｆｌｕｃｔｕａｔｅｄｏｂｖｉｏｕｓｌｙ，ｗｈｉｃｈ ｗａｓａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏｔｈｅ

ｓｔｒｏｎｇ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎｓ． Ａｓ ａｎ ｏｒｇａｎｉｃ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ，ｔｈｅβＰＴＣＤＡ

ｅｎｅｒｇｙｇａｐｗａｓｅｓｔｉｍａｔｅｄａｓ２．１１６ｅＶｂｙｓｃｉｓｓｏｒｉｎｇ

０．８５ｅＶｏｐｅｒａｔｏｒｓ，ｗｈｉｃｈｗａｓｊｕｓｔｃｏｍｐａｒａｂｌｅｗｉｔｈｉｔｓ

ｏｐｔｉｃａｌｂａｎｄｇａｐａｎｄｂａｓｉｃａｌｌｙｒｅｆｌｅｃｔｅｄｉｔｓｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ
［１４，２５］

．Ｆｒｏｍｔｈｅｅｎｌａｒｇｅｄｄｅｔａｉｌｓｏｆｔｈｅｂａｎｄ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｗｅｃａｎｃｌｅａｒｌｙｓｅｅｔｈａｔｔｈｅｂｏｔｔｏｍｏｆｔｈｅ

ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄａｎｄｔｈｅｔｏｐｏｆｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄａｒｅｌｏｃａｔｅｄ

ａｔｔｈｅｓａｍｅｐｏｉｎｔｏｆ犽ｓｐａｃｅ，ｉｔｃａｎｂｅｊｕｄｇｅｄｔｈａｔβ

ＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｒｙｓｔａｌ ｉｓ ａ ｄｉｒｅｃｔ ｂａｎｄｇａｐ

ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ．

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆβＰＴＣＤＡ

ＴｈｅＰＤＯＳｐｉｃｔｕｒｅｓ（Ｆｉｇ．３）ａｌｌｏｗａｄｉｓｔｉｎｇｕｉｓｈｉｎｇｌｙ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔａｔｏｍｉｃｏｒｂｉｔａｌｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎ，

ｃｌｅａｒｉｎｇｔｈｅｎａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎａｎｄｄｅｔａｉｌｉｎｇｔｈｅ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｓｔａｔｅｓ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｔｈｒｏｕｇｈ ｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌｉｎβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ．Ｉｎ

ｏｒｄｅｒｔｏｃｌｅａｒｌｙａｎａｌｙｚｅｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆβ

ＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｒｙｓｔａｌ ａｎｄ ｃｏｍｐｒｅｈｅｎｄ ｏｔｈｅｒ

ｐｈｙｓｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｉｔｉｎｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｗｉｔｈｔｈｅＰＤＯＳ

ｏｆβＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ，ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｔｈａｔａ

ｂａｎｄａｔ犈ＦｍａｉｎｌｙｏｒｉｇｉｎａｔｅｄｆｒｏｍＣ２ｐｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓ

ｉｎｐｅｒｙｌｅｎｅｃｏｒｅａｎｄＯ２ｐｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓ，ａｓｔｈｅｔｏｐ

ｏｆｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄ；ｔｈｅｕｐｐｅｒｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｓｆｒｏｍ －７ｔｏ

－０．８ｅＶｗｅｒｅｍａｉｎｌｙｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍＣ２ｐ（ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ

ｐｅｒｙｌｅｎｅｃｏｒｅａｎｄａｎｈｙｄｒｉｄｅＣａｔｏｍｓ），Ｏ２ｐａｎｄＨ１ｓ

ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｏｒｂｉｔａｌｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎｔｈａｔ ｗａｓｓｈａｐｅｄｌｉｋｅ

ｐａｒａｂｏｌａ；ｔｈｅｌｏｗｅｒｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｓｄｉｄｎｏｔａｆｆｅｃｔｉｔｓ

ｐｈｙｓｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｓｏ ｔｈａｔｔｈｅ ｒｅｍｏｔｅ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ

ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｃｏｕｌｄｂｅｉｇｎｏｒｅｄ；ｔｈｅｂａｎｄａｔｔｈｅｌｏｗｅｓｔ

ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｗａｓａｌｓｏｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍＣ２ｐａｎｄＯ２ｐ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓ；ｔｈｅｈｉｇｈｅｒｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｓｌｏｃａｔｅｄ

ａｔａｂｏｕｔ３ｔｏ６ｅＶｗｅｒｅｐｒｅｄｏｍｉｎａｎｔｌｙｃｏｍｐｏｓｅｄｏｆＣ

２ｐ ａｎｄ Ｏ ２ｐ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓｔｈａｔ ｗｅｒｅｓｌｉｇｈｔｌｙ

ｈｙｂｒｉｄｉｚｅｄ；ａｎｄｔｈｅｂａｎｄｓｆｒｏｍ６ｔｏ１０ｅＶｗｅｒｅｄｅｒｉｖｅｄ

ｆｒｏｍｔｈｅｎｏｎｌｏｃａｌｉｚｅｄＣ２ｓ２ｐ（ｂｏｔｈｐｅｒｙｌｅｎｅｃｏｒｅａｎｄ

ａｎｈｙｄｒｉｄｅＣａｔｏｍｓ），Ｏ２ｐａｎｄＨ１ｓｅｌｅｃｔｒｏｎｏｒｂｉｔａｌ，

ｗｈｉｃｈｓｈｏｗｅｄｓｔｒｏｎｇｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎｓｔｈａｔｗｅｒｅｓｈａｐｅｄ

ｌｉｋｅｓａｄｄｌｅｓ，ｋｎｏｗｎａｓｓｐｌｉｋｅｂａｎｄｓ．

３１００６１６０
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Ｆｉｇ．３　ＰａｒｔｉａｌｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓｏｆβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ

２．２　犗狆狋犻犮犪犾狆狉狅狆犲狉狋犻犲狊

ＴｈｅｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆβＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｃｒｙｓｔａｌｔｈａｔｗｅｒｅｄｕｅｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｉｎｔｅｒｂａｎｄｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ

ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｎｄａｎａｌｙｚｅｄｉｎｔｅｎｓｉｖｅｌｙ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅ

ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎ，ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙ，ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，

ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘａｎｄｏｐｔｉｃａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ．

Ｔｈｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎ（ε（ω）＝ε１（ω）＋ｉε２（ω））

ｗａｓａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｆｕｎｃｔｉｏｎｔｏ ｄｅｓｃｒｉｂｅｔｈｅｏｐｔｉｃａｌ

ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ｆｒｏｍｗｈｉｃｈｏｔｈｅｒｓｏｐｔｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｃｏｕｌｄ

ｂｅｄｅｒｉｖｅｄ．Ｔｈｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｒｅｓｐｏｎｓｅｌａｒｇｅｌｙｒｅｌｉｅｄｏｎｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｍａｔｅｒｉａｌ， ｓｕｃｈ ａｓ ｂａｎｄ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ．Ｂｙｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｉｐｏｌｅａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ｔｈｅｉｍａｇｉｎａｒｙ ｐａｒｔ

ε２（ω）ａｓ ｔｈｅ ｐａｎｄｅｃｔ ｏｆ ｏｐｔｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｗａｓ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｍｏｍｅｎｔｕｍ ｍａｔｒｉｘ ｅｌｅｍｅｎｔｓ

ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｏｃｃｕｐｉｅｄａｎｄｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓ

ｗｉｔｈｉｎｓｅｌｅｃｔｉｏｎｒｕｌｅｓ
［２６］，ａｓｓｈｏｗｎｉｎＥｑ．（１）

［２７２８］

ε２（）ω ＝
２ｅ

２
π

Ωε０犽，ν，犮
狘〈Ψ

犮
犽狘狌·狉狘Ψ

ν
犽〉狘

２·

　　δ犈
犮
犽－犈

ν
犽－ｈ（ ）ω （１）

ｗｈｅｒｅ，狌ｗａｓｔｈｅｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｖｅｃｔｏｒｏｆｔｈｅｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ

ｏｆｔｈｅｉｎｃｉｄｅｎｔｌｉｇｈｔｆｉｅｌｄ，ａｎｄ狉 ｗａｓｔｈｅｐｏｓｉｔｉｏｎ

ｏｐｅｒａｔｏｒａｎｄｅｘｐｒｅｓｓｅｄａｓｍｏｍｅｎｔｕｍｍａｔｒｉｘｔｏｓａｔｉｓｆｙ

ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎ ｕｓｅｄ ｉｎ ｔｈｅ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ
［２９］
．Ｔｈｅｓｕｐｅｒｓｃｒｉｐｔｓ犮ａｎｄ狏ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄ

ｔｈｅｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎａｎｄｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，ωｗａｓ

ｔｈｅｆｒｅｑｕｅｎｃｙｏｆｉｎｃｉｄｅｎｔｐｈｏｔｏｎｓ，Ωｗａｓｔｈｅｖｏｌｕｍｅｏｆ

ｃｒｙｓｔａｌｃｅｌｌ，ａｎｄ ε２ （ω）ｒｅｆｌｅｃｔｅｄ ｔｈｅ ｅｌｅｃｔｒｏｎｓ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｏｃｃｕｐｉｅｄａｎｄ ｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄ ｂａｎｄｓ

ｏｂｅｙｉｎｇｔｈｅｓｅｌｅｃｔｉｏｎｒｕｌｅｓ
［３０］
．Ｔｈｅｒｅａｌｐａｒｔε１（ω）ｗａｓ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｔｈｅＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ａｓ

ｓｈｏｗｎｉｎＥｑ．（２）

ε１（）ω ＝１＋
２

π
犘∫

∞

０

ω′ε２ ω（ ）′
ω′

２
－ω

２ｄω′ （２）

ｗｈｅｒｅ，犘ｄｅｎｏｔｅｄｔｈｅｐｒｉｎｃｉｐｌｅｖａｌｕｅｏｆｔｈｅｉｎｔｅｇｒａｌ．

Ｏｔｈｅｒｏｐｔｉｃａｌｃｏｎｓｔａｎｔｓ ｃａｎ ｂｅ ｄｅｒｉｖｅｄ ｆｒｏｍ ｔｈｅ

ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｕｎｃｔｉｏｎ，ｆｏｒ ｅｘａｍｐｌｅ，ｔｈｅ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ

ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔα（ω）ｗａｓｇｉｖｅｎｂｙＥｑ．（３）；ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙ

犚（ω）ｗａｓｇｉｖｅｎｂｙＥｑ．（４）；ｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ

δ（ω）ｗａｓｏｂｔａｉｎｅｄａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅＥｑ．（５）；ｔｈｅ

ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｃｏｕｌｄｂｅｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍＥｑ．（６）
［３１３２］；

ＴｈｅｌｏｓｓｆｕｎｃｔｉｏｎｃｏｕｌｄｂｅｄｅｒｉｖｅｄｆｒｏｍＥｑ．（７）
［３３］

（）αω 槡＝ ２ω ε
２
１（）ω ＋ε

２
２（）槡 ω －ε１（）［ ］ω

１／２ （３）

犚（）ω ＝
ε１（）ω ＋ｊε２（）槡 ω －１

ε１（）ω ＋ｊε２（）槡 ω ＋１

２

（４）

（）δω ＝δ１（）ω ＋ｉδ２（）ω ＝

　　－ｉ
ω
４π
ε１（）ω ＋ｉε２（）ω［ ］－１ （５）

犖（）ω ＝狀（）ω ＋ｉ犽（）ω ＝［ε
２
１（）ω ＋ε

２
２（）槡 ω ＋

　　ε１（）ω ］１／２／槡２＋ｉ［ε
２
１（）ω ＋ε

２
２（）槡 ω －

　　ε１（）ω ］１／２／槡２ （６）

犔（ω）＝Ｉｍ
－１
（）（ ）εω

＝
ε２（）ω

ε
２
１（）ω ＋ε

２
２（）ω

（７）

Ｉｎｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ，ｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｗｅｒｅ

ａｎａｌｙｚｅｄｕｎｄｅｒｔｈｅｐｏｌａｒｉｚｅｄｌｉｇｈｔ ｍｏｄｅ．Ｆｏｒｔｈｅ

ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｏｆ犈∥犵２ ａｎｄ犈∥犵３，ｔｈｅ

ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｗｅｒｅｓｉｍｉｌａｒ，ｂｕｔｗｅｒｅ

ｏｂｖｉｏｕｓｌｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｔｈｏｓｅｏｆ犈∥犵１，ｗｈｉｃｈｃｌｅａｒｌｙ

ｉｎｄｉｃａｔｅｄ ｔｈｅ ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ ｂｅｈａｖｉｏｒｓ ｏｆ βＰＴＣＤＡ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｒｙｓｔａｌ
［１３］
． Ｔｈｅ ｆｒｅｑｕｅｎｃｙｄｅｐｅｎｄｅｎｔ

ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｓ ｐｒｏｊｅｃｔｅｄ ａｌｏｎｇ ｔｈｒｅｅ ｐｒｉｎｃｉｐａｌ

ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ，ａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．４．Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｓｔａｔｉｃ

ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｓε１（０）ｗｅｒｅ２．７９，５．６８ａｎｄ６．２０ｆｏｒ

βＰＴＣＤＡａｌｏｎｇ犵１，犵２ａｎｄ犵３ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ，

ｗｈｉｃｈｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄｔｈｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｒｅｓｐｏｎｓｅｏｆβＰＴＣＤＡ

ｉｎｔｈｅｓｔａｔｉｃｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ．Ｔｈｅｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔε２（ω）ｏｆ

ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｆｏｒｔｈｅβＰＴＣＤＡｂａｓｉｃａｌｌｙｒｅｆｌｅｃｔｅｄ

ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｆｒｏｍ ｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｓｔｏｔｈｅ

ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｓｔｈａｔｓａｔｉｓｆｉｅｄｔｈｅｓｅｌｅｃｔｉｏｎｒｕｌｅｓ

ｗｉｔｈｉｎｔｈｅｓｕｂｂａｎｄｓ，ｗｈｉｃｈｒｅｆｌｅｃｔｅｄｔｈｅｓｏｌｉｄｂａｎｄ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄｗｅｒｅｒｅｓｐｏｎｓｉｂｌｅｆｏｒｉｎｔｒｉｎｓｉｃａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，

ａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．５（ａ）．Ａｌｔｈｏｕｇｈｔｈｅｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｓｐｅｃｔｒａ

ｔｏｏｋｐｌａｃｅｉｎｔｈｅｓａｍｅｅｎｅｒｇｙｒａｎｇｅａｓｔｈｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ
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ＷＡＮＧＸｕｅｙａｎ，ｅｔａｌ：ＥｌｅｃｔｒｏｎｉｃＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄＯｐｔｉｃａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆβＰＴＣＤＡ：ＡＦｉｒｓｔＰｒｉｎｃｉｐｌｅｓＩｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ

ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ，ａｓｓｈｏｗｎｉｎＦｉｇ．５（ｂ），ｔｈｅｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｗａｓ

ｒｅｌａｔｉｖｅｌｙｗｅａｋ，ａｎｄｐａｒｔｉｃｕｌａｒｌｙｉｎｔｈｅｐｈｏｔｏｎｅｎｅｒｇｙ

ｒａｎｇｅｏｆ２～１０ｅＶ，ｏｂｖｉｏｕｓｂｉａｘｉａｌａｎｉｓｏｔｒｏｐｙｃａｎｂｅ

ｏｂｓｅｒｖｅｄ．

Ｆｉｇ．４　ＤｉｅｌｅｃｔｒｉｃＦｕｎｃｔｉｏｎｏｆβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ

　　Ｉｎｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｙｒｅｇｉｏｎ，ｗｈｅｎｔｈｅｒｅａｌｐａｒｔ

ε１（ω）ｏｆｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｗａｓａｔａｖａｌｌｅｙｖａｌｕｅ，ｔｈｅ

ｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔε２（ω）ｗｏｕｌｄｂｅａｔａｐｅａｋｖａｌｕｅ，ｗｈｉｃｈ

ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ ｒｅｓｏｎａｎｃｅ

ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ．Ｉｎａｃｅｒｔａｉｎｏｐｔｉｃａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｙｒａｎｇｅ，ｔｈｅ

ｒｅａｌｐａｒｔε１（ω）＜０，ｓｈｏｗｅｄｔｈａｔｉｔｓｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｗａｓ

ｂｉｇｇｅｒ，ａｎｄａｌｓｏｗａｓａｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｐｌａｓｍｏｎ

ｐｏｌａｒｉｔｏｎｍ．Ａｓｆｏｒｔｈｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎε１（ω）ｓｈｏｗｎ

ｉｎＦｉｇ．４，ｔｈｅｐｈｏｔｏｅｎｅｒｇｙｒａｎｇｅｓｏｆε１（ω）＜０ｉｎ犵２ａｎｄ

犵３ ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｗｅｒｅ ［１３．６ｅＶ，１８ｅＶ］，

ｗｈｉｃｈｗｅｒｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｔｈａｔｉｎ犵１ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ［１４ｅＶ，

１７ｅＶ］．ＴｈｉｓｓｕｇｇｅｓｔｓｔｈａｔｔｈｅβＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｃｒｙｓｔａｌ ｈａｄ ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ ｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ， ｗｈｉｃｈ ｗａｓ

ｐｅｒｆｅｃｔｌｙｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ ｗｉｔｈｔｈｅｅｎｅｒｇｙｌｏｓｓｆｕｎｃｔｉｏｎ．

Ｔｈｒｅｅｃｌｅａｒｐｅａｋｓ（犘犃，犘犅ａｎｄ犘犆）ｏｆε２（ω）ｉｎｔｈｅ

ｒａｎｇｅｏｆ２～１８ｅＶｗｅｒｅｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎＯ２ｐｓｔａｔｅｓｉｎｔｈｅｈｉｇｈｅｓｔ

ｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄａｎｄＣ２ｐｓｔａｔｅｓｉｎｔｈｅｌｏｗｅｓｔｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎ

ｂａｎｄａｓｌａｂｅｌｅｄｐｅａｋ犃（犘犃）；ＣａｎｄＯｓｐｈｙｂｒｉｄｉｚａｔｉｏｎ

ｓｔａｔｅｓｉｎｔｈｅｓｕｂｈｉｇｈｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｌｏｃａｔｅｄａｂｏｖｅ５ｅＶ

ａｎｄＣ２ｐｓｔａｔｅｓｉｎｔｈｅｌｏｗｅｓｔｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄａｓ

ｌａｂｅｌｅｄｐｅａｋ犅 （犘犅）；Ｃ２ｓ２ｐａｎｄＯ２ｐｓｔａｔｅｓｉｎｔｈｅ

ｍｉｄｄｌｅｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｓｌｏｃａｔｅｄａｔａｂｏｕｔ１０ｅＶａｎｄＣ２ｐ

ｓｔａｔｅｓｉｎｔｈｅｍｉｄｄｌｅｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄａｓｌａｂｅｌｅｄｐｅａｋ

犆（犘犆）．Ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｔｈａｔ犘犆ｉｎ犵１ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｗａｓｉｎ

ｓｐｌｉｔｄｏｕｂｌｅｔｆｏｒｍ，ｗｈｉｃｈ ｗａｓｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｄｂｙｔｗｏ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｓｏｆＯ ２ｐｓｔａｔｅｓ，ａｎｄｔｈｅｒｅ ｗａｓｏｎｌｙｏｎｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｆｒｏｍＯ２ｐｓｔａｔｅｓｉｎ犵２ａｎｄ犵３ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｄｕｅｔｏ

ｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｆｉｅｌｄｅｆｆｅｃｔ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

Ｆｉｇ．５　ＡｂｓｏｒｐｔｉｏｎａｎｄｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙｏｆβＰＴＣＤＡ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ

ＴｈｅｖｉｓｉｂｌｅｌｉｇｈｔａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆβＰＴＣＤＡ

ｆｉｌｍｆｒｏｍｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｓｔｕｄｙｇａｖｅａｎａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ

ｒａｎｇｅｏｆ６００～４００ｎｍ（２．０１～３．０１ｅＶ）．Ｔｈｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ

ｅｄｇｅａｔ２．０１ｅＶｗａｓｉｎａｃｃｏｒｄａｎｃｅｗｉｔｈｔｈｅｂａｎｄｇａｐｏｆ

ｉｔ
［３４］
．Ｔｈｅｓｅｅｘｃｉｔａｔｉｏｎｓ ｍａｙ ｂｅａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏｔｈｅ

ｓｈｉｆｔｉｎｇｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｓｆｒｏｍ Ｃ２ｐａｎｄＯ２ｐｓｔａｔｅｓｉｎ

ｈｉｇｈｅｒｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｓｔｏＣ２ｐｓｔａｔｅｓｉｎｌｏｗｅｒｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎ

ｂａｎｄｓ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ

（Ｆｉｇ．５（ａ）），ｔｈｅｏｐｔｉｃａｌａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｐｅａｋｉｎｔｈｅｌｏｗ

ｅｎｅｒｇｙｒｅｇｉｏｎａｔａｂｏｕｔ２．５ｅＶｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｅｄｔｏｔｈｅ

ｖｉｓｉｂｌｅｏｐｔｉｃａｌａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍ．Ｔｈｅｐｅａｋａｔａｂｏｕｔ

５．５ｅＶｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｅｄｔｏｔｈｅｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ，ａｎｄ

ｔｈｅｐｅａｋａｔａｂｏｕｔ１５．８ｅＶｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｅｄｔｏａｐａｒｔｏｆ

ｌｏｗｆｒｅｑｕｅｎｃｙｓｕｐｅｒｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔｏｒｅｘｔｒｅｍｅｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔ

ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ．Ｂｅｓｉｄｅｓ，ａ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ ｐｈｅｎｏｍｅｎｏｎ ｏｆ

ｏｐｔｉｃａｌａｎｉｓｏｔｒｏｐｙ ｗａｓｏｂｓｅｒｖｅｄｉｎｔｈｅ ｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔ

ｖｉｓｉｂｌｅｌｉｇｈｔｒｅｇｉｏｎｏｆ２ｔｏ１０ｅＶ．Ｎｅｖｅｒｔｈｅｌｅｓｓ，ｎｏ

ｎｏｔｅｗｏｒｔｈｙａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｎｄ ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙ ｏｃｃｕｒｒｅｄ ａｔ

ｐｈｏｔｏｎｅｎｅｒｇｙ ｂｅｙｏｎｄ２５ ｅＶ，ｎａｍｅｌｙ，ｗｈｅｎｔｈｅ

ｐｈｏｔｏｎｅｎｅｒｇｙｗａｓｈｉｇｈｅｒｔｈａｎ２５ｅＶ，ｔｈｅβＰＴＣＤＡ

ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ ｗｏｕｌｄ ｂｅｃｏｍｅｔｒａｎｓｐａｒｅｎｔ．Ｔｈｅ

ｐｈｏｔｏｎｓｈａｄｆｕｌｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｉｅｓｗｉｔｈｎｏａｂｓｏｒｐｔｉｏｎａｎｄ

ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙ，ｗｈｉｃｈｓｈｏｗｅｄｔｈａｔｔｈｅｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔｏｆ

ｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｔｅｎｄｅｄｔｏ１（Ｆｉｇ．６），ａｎｄｔｈｅｒｅａｌｐａｒｔ狀ｏｆ

ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｔｅｎｄｅｄｔｏ１，ｔｈｅｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔ犽ｔｏ０

（Ｆｉｇ．７）．

５１００６１６０



&　'　(　)

Ｆｉｇ．６　ＣｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｏｆβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ

Ｆｉｇ．７　ＲｅｆｒａｃｔｉｖｅＩｎｄｅｘｏｆβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ

　 　Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｄｅｐｅｎｄｅｄ

ｒａｔｈｅｒｓｔｒｏｎｇｌｙｏｎｔｈｅｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎｏｆβ

ＰＴＣＤＡ．Ｔｈｉｓｓｕｇｇｅｓｔｅｄｔｈａｔｏｎｅｃｏｕｌｄｕｓｅｔｈｅｓｅ

ｄｉｓｔｉｎｃｔ ｏｐｔｉｃａｌ ｆｅａｔｕｒｅｓ ｔｏ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅ ｔｈｅ

ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎｔｈｅβＰＴＣＤＡｆｉｌｍ
［３５］
．Ｉｔ

ｃａｎｂｅｓｅｅｎｆｒｏｍ Ｆｉｇ．５ｔｈａｔｔｈｅａｂｓｏｒｐｔｉｏｎａｎｄ

ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙａｌｏｎｇｔｈｅｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｄｉｒｅｃｔｉｏｎｏｆ犈∥犵１

ｗｅｒｅｌｏｗｅｒｔｈａｎｔｈｏｓｅｏｆ犈∥犵２ａｎｄ犈∥犵３ｉｎａｐｈｏｔｏｎ

ｅｎｅｒｇｙｒａｎｇｅｏｆ０～１０ｅＶ，ｗｈｉｃｈｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔｔｈｅ

ｐｈｏｔｏｎ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｎｄ ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｙ ｗｅｒｅ ｍａｉｎｌｙ

ａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏ犈∥犵２ａｎｄ犈∥犵３ｉｎｔｈｅｕｌｔｒａｖｉｏｌｅｔｖｉｓｉｂｌｅ

ｌｉｇｈｔｒｅｇｉｏｎ
［２３］
．Ｔｈｅｓｅｗｅｒｅｊｕｓｔｔｈｅｅｍｂｏｄｉｍｅｎｔｓｏｆ

ｏｐｔｉｃａｌａｎｉｓｏｔｒｏｐｙｏｆβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ．

Ｔｈｅａｎｉｓｏｔｒｏｐｙｏｆｔｈｅｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｗａｓｓｈｏｗｎ

ｉｎＦｉｇ．７，ｆｒｏｍ ｗｈｉｃｈ ｗｅｄｅｒｉｖｅｄｔｈａｔｔｈｅｓｔａｔｉｃ

ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｅｓ狀（０）ｗｅｒｅ１．６７，２．３８ａｎｄ２．４９ｆｏｒ

βＰＴＣＤＡａｌｏｎｇ犵１，犵２ ａｎｄ犵３ ｐｏｌａｒｉｚｅｄｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ，

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｒｅａｌｐａｒｔｏｆｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ狀（ω）ｈａｄ

ａｍｉｎｉｍａｌｖａｌｕｅａｔ２．９８ｅＶ，３．０５ｅＶａｎｄ３．０９ｅＶ

ａｌｏｎｇ犵１，犵２ａｎｄ犵３ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｆｏｒβＰＴＣＤＡａｔａｌｏｗｅｒ

ｅｎｅｒｇｙｌｏｃａｔｉｏｎ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ；ｔｈｅｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔｏｆ

ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ犽（ω）ｈａｄａｍａｘｉｍａｌｖａｌｕｅａｔ２．４０ｅＶ，

２．４９ｅＶａｎｄ２．５０ｅＶａｌｏｎｇ犵１，犵２ａｎｄ犵３ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｆｏｒ

βＰＴＣＤＡａｔａｌｏｗｅｒｅｎｅｒｇｙｌｏｃａｔｉｏｎ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅ

ｍｉｎｉｍａｌｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅｒｅａｌｐａｒｔ狀（ω）ａｎｄｔｈｅｍａｘｉｍａｌ

ｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｅｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔ犽（ω）ｏｆｔｈｅｒｅｆｒａｃｔｉｖｅ

ｉｎｄｅｘａｌｏｎｇ犵１ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｄｉｆｆｅｒｅｄｆｒｏｍｔｈｏｓｅａｌｏｎｇ犵２

ａｎｄ犵３ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ，ｗｈｉｃｈｃｌｅａｒｌｙｓｈｏｗｅｄｔｈｅｏｂｖｉｏｕｓ

ａｎｉｓｏｔｒｏｐｙｏｆβＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ；ｔｈｉｓｗｏｕｌｄ

ｌａｙａｓｏｌｉｄｆｏｕｎｄａｔｉｏｎｆｏｒｆｕｒｔｈｅｒｓｔｕｄｙｏｎｉｔｓｐｈｙｓｉｃａｌ

ａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ．Ｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇｔｈｅｒｅｆｒａｃｔｉｖｅ

ｉｎｄｅｘ ｏｆ ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ βＰＴＣＤＡ， ｗｈｉｃｈ ｗａｓ

ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｔｏｔｈｅａｖｅｒａｇｅｏｆｔｈｅａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｒｅｆｒａｃｔｉｖｅ

ｉｎｄｅｘｈｅｒｅ
［３６］，ｔｈｉｓａｌｓｏａｇｒｅｅｄｗｉｔｈｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｒｅｓｕｌｔｓｉｎｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ
［３７］
．

Ｔｈｅｅｎｅｒｇｙｌｏｓｓｆｕｎｃｔｉｏｎｉｓａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅ

ｐｌａｓｍａｏｓｃｉｌｌａｔｉｏｎ，ａｎｄｔｈｅｐｅａｋｐｏｓｉｔｉｏｎｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｓｔｏ

ｔｈｅｐｌａｓｍａｏｓｃｉｌｌａｔｉｏｎｆｒｅｑｕｅｎｃｙ
［３３］
．Ｆｏｒｅｘａｍｐｌｅ，ａｓ

ｓｈｏｗｎｉｎ Ｆｉｇ．８，ｔｈｅｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔｐｌａｓｍａｏｓｃｉｌｌａｔｉｏｎ

ｆｒｅｑｕｅｎｃｙｉｎ犵１ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｄｉｒｅｃｔｉｏｎｉｓ１７．２３ｅＶ，ａｎｄ

ｉｓ１８．１５ａｎｄ１８．３３ｅＶｉｎ犵２ ａｎｄ犵３ ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ

ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ．Ｔｈｕｓｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎｔｈａｔｔｈｅｒｅｓｏｎａｎｃｅ

ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓｏｆｔｈｅｐｌａｓｍａｏｓｃｉｌｌａｔｉｏｎｉｎ犵２ ａｎｄ犵３

ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｉｓｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍ ｔｈａｔｉｎ犵１

ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅβＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｃｒｙｓｔａｌｈａｓａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ．

Ｆｉｇ．８　ＥｎｅｒｇｙｌｏｓｓｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｒｙｓｔａｌ

３　犆狅狀犮犾狌狊犻狅狀

Ｔｈｅｆｉｒｓｔｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄ

ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ＤＦＴ ｔｏ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅ ｔｈｅ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆβＰＴＣＤＡｍｏｌｅｃｕｌａｒ

ｃｒｙｓｔａｌ． Ｔｈｅ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｂａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ， ＰＤＯＳ，

ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎ，ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅ
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ＷＡＮＧＸｕｅｙａｎ，ｅｔａｌ：ＥｌｅｃｔｒｏｎｉｃＳｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄＯｐｔｉｃａｌＰｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆβＰＴＣＤＡ：ＡＦｉｒｓｔＰｒｉｎｃｉｐｌｅｓＩｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ

ｉｎｄｅｘａｎｄｅｎｅｒｇｙｌｏｓｓｆｕｎｃｔｉｏｎ ｗｅｒｅｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌｌｙ

ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ，ｉｔｓｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｗｅｒｅｉｎｔｅｒｐｒｅｔｅｄ，ａｎｄ

ｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍ ｗｅｒｅｄｉｓｃｕｓｓｅｄ．Ａｓａ

ｃｏｎｓｅｑｕｅｎｃｅ，ｔｈｅｓｅｒｅｓｕｌｔｓｗｅｒｅｈｅｌｐｆｕｌｉｎｉｄｅｎｔｉｆｙｉｎｇ

ｔｈｅｎａｔｕｒｅｏｆｔｈｅｏｃｃｕｐｉｅｄａｎｄｕｎｏｃｃｕｐｉｅｄｓｔａｔｅｓｎｅａｒ

犈Ｆｌｅｖｅｌ，ａｓｗｅｌｌａｓｔｈｅｒｏｌｅｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｋｉｎｄｓｏｆａｔｏｍｓ

ｉｎｓｈａｐｉｎｇｔｈｅｏｐｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ．Ｉｔｃａｎｂｅｓｅｅｎ

ｔｈａｔπｅｌｅｃｔｒｏｎｓｆｒｏｍｐｅｒｙｌｅｎｅｃｏｒｅｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈＯ２ｐ

ｓｔａｔｅｓｆｏｒｍｅｄｔｈｅｔｏｐｏｆｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄ，ａｎｄｔｈｅＣ２ｐａｎｄ

Ｏ２ｐｓｔａｔｅｓｆｏｒｍｅｄｔｈｅｂｏｔｔｏｍｏｆｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄ．

Ｔｈｅｓｅｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｓｗｅｒｅｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅ犈Ｆａｎｄｗｏｕｌｄ

ｐｒｏｖｉｄｅ ｍｏｓｔ ｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｔ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｉｎ βＰＴＣＤＡ

ｏｒｇａｎｉｃ ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ ａｎｄ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ．

Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｏｂｔａｉｎｅｄｏｐｔｉｃａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｐｒｏｖｉｄｅｄ

ｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎａｂｏｕｔｔｈｅβＰＴＣＤＡ，ｓｕｃｈ

ａｓｔｈｅｆｒｅｑｕｅｎｃｙｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ

ｆｕｎｃｔｉｏｎ，ｗｈｉｌｅｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅａｌｐａｒｔε１（ω）＜０ｉｎａ

ｃｅｒｔａｉｎｏｐｔｉｃａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｙｒａｎｇｅ，ｗｈｉｃｈｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔ

ｔｈｅｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｗａｓｂｉｇｇｅｒｉｎｔｈｉｓｏｐｔｉｃａｌｆｒｅｑｕｅｎｃｙ

ｒａｎｇｅ，ａｌｓｏｗａｓａｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓｕｒｆａｃｅｐｌａｓｍｏｎ

ｐｏｌａｒｉｔｏｎ，ｗｈｉｃｈｗａｓｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｅｎｅｒｇｙｌｏｓｓ

ｆｕｎｃｔｉｏｎ． Ｆｏｒｍ ｔｈｅ ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ａｎｄ

ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ，ｉｔｃｏｕｌｄｂｅｃｏｎｃｌｕｄｅｄｔｈａｔ

βＰＴＣＤＡ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｏｐｔｉｃａｌｌｙ ｂｉａｘｉａｌ．

Ｔｈｅｓｅｒｅｓｕｌｔｓｃｏｕｌｄｐｒｏｖｉｄｅａｎｉｎｄｉｓｐｅｎｓａｂｌｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅ

ｆｏｒｆｕｒｔｈｅｒｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｓｔｕｄｙｉｎｇｉｎａｗｉｄｅｆｒｅｑｕｅｎｃｙ

ｒａｎｇｅ．

犚犲犳犲狉犲狀犮犲

［１］　ＤＥＤＩＵＶＡ，ＨＵＥＳＯＬＥ，ＢＥＲＧＥＮＴＩＩ，犲狋犪犾．Ｓｐｉｎｒｏｕｔｅｓ

ｉｎｏｒｇａｎｉｃｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒｓ［Ｊ］．犖犪狋狌狉犲犕犪狋犲狉犻犪犾，２００９，８（９）：

７０７７１６．

［２］　ＬＵＯ Ｗｅｉ，ＡＬＬＥＮ Ｍ，ＲＡＪＵＶ，犲狋犪犾．Ａｎｏｒｇａｎｉｃｐｉｇｍｅｎｔ

ａｓａｈｉｇｈｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｃａｔｈｏｄｅｆｏｒｓｏｄｉｕｍｉｏｎｂａｔｔｅｒｉｅｓ［Ｊ］．

犃犱狏犪狀犮犲犱犈狀犲狉犵狔犕犪狋犲狉犻犪犾狊，２０１４，４（１５）：１５．
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