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摘　要：针对Ｋ２ＣｓＳｂ光电阴极生长过程中可能存在的Ｋ３Ｓｂ、Ｋ２ＣｓＳｂ和Ｃｓ３Ｓｂ三种化合物，采用基于密

度泛函理论的第一性原理计算方法，分别建立这三种锑化物阴极材料的立方结构体模型和（１１１）表面模

型，获得了其电子结构与光学性质．对于体 模 型，计 算 得 到 了 能 带 结 构、态 密 度 和 光 学 性 质，而 对 于 表 面

模型，计算得到了功函数、光学性质和表面能．结果表明，三种锑化物阴极在中微子与闪烁体作用辐射能

量范围（２．４～３．２ｅＶ）内，Ｋ２ＣｓＳｂ体 材 料 的 吸 收 系 数 和 反 射 率 与Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ３Ｓｂ体 材 料 相 近，而 Ｋ２ＣｓＳｂ
（１１１）表面的吸收系数和反射率低于其他两种阴极的（１１１）表面．此外，Ｋ３Ｓｂ的禁带宽度最小、功函数最

大且表面能最大，Ｃｓ３Ｓｂ的表面能 最 小，其 功 函 数 与Ｋ２ＣｓＳｂ相 近 但 禁 带 宽 度 比 Ｋ２ＣｓＳｂ小，而Ｋ２ＣｓＳｂ
禁带宽度最大，功函数和表面能都较小，因此Ｋ２ＣｓＳｂ阴极在蓝紫光波段适合作为一种稳定高效的光电

发射材料．
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０　引言

中微子探测是目前高能物理领域最重要的研究内容之一［１］．中微子穿过闪烁液体之后，会激发出能量范

围在２．４～３．２ｅＶ之间的光子，如果在此能量范围内的光子 信 息 能 够 被 检 测 到，即 说 明 间 接 检 测 到 了 中 微

子［２］．在该光谱能量范围内，Ｋ２ＣｓＳｂ光电阴极作为一种常见的双碱光电阴极，具有灵敏度高、暗发射小等诸

多优异特性．因此，以Ｋ２ＣｓＳｂ光电阴极为核心部件的大面积光电倍增管在中微子探测实验中得到大规模应

用［３－５］．此外，Ｋ２ＣｓＳｂ光电阴极在加速器、高速摄影、辐射探测等前沿领域也有广泛应用［６，７］．
目前常用的Ｋ２ＣｓＳｂ光电阴极制备方法为［８，９］：采用热蒸镀的方式，首先在经清洗干净的玻璃基底上蒸

发Ｋ源和Ｓｂ源，Ｋ和Ｓｂ发生化学反应初步形成Ｋ３Ｓｂ材料，然后以相同方式蒸镀Ｃｓ，使得Ｃｓ原子置换掉

Ｋ原子形成Ｋ２ＣｓＳｂ材料．如果在Ｃｓ过量的情况下，局部材料可能会发生 Ｋ原子被Ｃｓ原子全部置换的情

况，形成Ｃｓ３Ｓｂ材料．此外，研究者发现Ｋ２ＣｓＳｂ材料的（１１１）表面相比于（１００）表面和（１１０）表面具有更低的

功函数［１０］．鉴于Ｋ２ＣｓＳｂ光电阴极生长过程中可能出现Ｋ３Ｓｂ、Ｋ２ＣｓＳｂ和Ｃｓ３Ｓｂ三种锑化物，为了了解这三

种锑化物特性的差异，本文利用第一性原理计算方法，从原子层面对Ｋ３Ｓｂ、Ｋ２ＣｓＳｂ和Ｃｓ３Ｓｂ三种结构的体

材料以及（１１１）表面材料的电子结构与光学性质，分别进行了计算分析．

１　理论模型与计算方法

本文研究的锑化物阴极材料为ＤＯ３立方结构，其中Ｋ２ＣｓＳｂ的晶格常数为０．８６１　５ｎｍ［１１］．该结构中Ｃｓ
原子占据立方结构中每条边的中点以及立方体心的位置，即有４个原子．Ｓｂ原子占据立方结构中的８个顶

点以及每个面的面心位置，也即４个原子．而Ｋ原子可以看作是８个顶点上的Ｓｂ原子分别沿其体对角线滑

移１／４单位长度得到，即８个原子．类似地，将Ｋ２ＣｓＳｂ原胞中的Ｋ原子替换为Ｃｓ原子得到了Ｃｓ３Ｓｂ的原胞

结构，其晶格常数为０．９１２　８ｎｍ［１１］；将Ｋ２ＣｓＳｂ原胞中的Ｃｓ原子替换为Ｋ原子得到Ｋ３Ｓｂ的原胞结构，其晶

格常数为０．８４９　３ｎｍ［１１］｝．建 立 的 三 种 锑 化 物 阴 极 材 料 的 体 模 型 如 图１，从 左 往 右 依 次 为 Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ、

Ｋ３Ｓｂ，成键方式参考了文献［１０，１２］．经过优化后，Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ和Ｋ３Ｓｂ的晶格常数都稍微增大，依次变成

０．８７２　４ｎｍ、０．９３９　２ｎｍ和０．８５０　９ｎｍ．三种锑化物阴极材料相应的（１１１）表面模型如图２，从左往右同样依

次为Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ和Ｋ３Ｓｂ．考虑到实际Ｋ２ＣｓＳｂ制备工艺中是以Ｃｓ结束，建立了以Ｃｓ为终止面的（１１１）

表面模型，总层数为１３层，第一到四层依次是Ｃｓ、Ｋ、Ｓｂ、Ｋ，且最上层表面和最下层表面的原子都为排列相

同的Ｃｓ原子［１０］，晶面夹角为α＝β＝９０°，γ＝１２０°．对于Ｃｓ３Ｓｂ和Ｋ３Ｓｂ的（１１１）表面模型，其排列方式均参考

Ｋ２ＣｓＳｂ（１１１）表面模 型．本 文 中 表 面 模 型 真 空 层 的 总 厚 度２ｎｍ，其 中 上 真 空 层 为１．５ｎｍ，下 真 空 层 为

０．５ｎｍ．优化后三种锑化物阴极材料表面原子的横向距离几乎不变，而第一层原子位置在弛豫状态下有上移

趋势，第二层原子位置有下移趋势，第三层及以下层的原子位置无变化．

图１　锑化物阴极材料的体模型

Ｆｉｇ．１　Ｂｕｌｋ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ａｎｔｉｍｏｎｉｄｅ　ｃａｔｈｏｄｅ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ
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图２　锑化物阴极材料的（１１１）表面模型

Ｆｉｇ．２　（１１１）ｓｕｒｆａｃｅ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ａｎｔｉｍｏｎｉｄｅ　ｃａｔｈｏｄｅ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ

本文采用基于密度泛函理论的第一性原理计算方法，运用ＣＡＳＴＥＰ软件包计算完成．计算中的交换关

联能采用由Ｐｅｒｄｅｗ、Ｂｕｒｋｅ和Ｅｒｎｚｅｒｈｏｆ提出的广义梯度近似（Ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄ　Ｇｒａｄｉｅｎｔ　Ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ－Ｐｅｒｄｅｗ
Ｂｕｒｋｅ　Ｅｒｎｚｅｒｈｏｆ，ＧＧＡ－ＰＢＥ）来 求 解 Ｋｏｈｎ－Ｓｈａｍ 方 程［１３－１４］，采 用 拟 牛 顿 法（Ｂｒｏｙｄｅｎ－Ｆｌｅｔｃｈｅｒ－Ｇｏｌｄｆａｒｂ－
Ｓｈａｎｎｏｎ，ＢＦＧＳ）方法对模型的晶格常数和原子位置进行优化［１５］．计算过程超软赝势采用平面波展开的方

法，截断能量为４００ｅＶ，自洽场（Ｓｅｌｆ　Ｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ　Ｆｉｅｌｄ，ＳＣＦ）自洽精度为２．０×１０－６　ｅＶ／ａｔｏｍ，收敛能量为

２．０×１０－５　ｅＶ／ａｔｏｍ，原子收 敛 的 最 大 位 移 为０．０００　２ｎｍ，最 大 作 用 力 为０．０５ｅＶ／ｎｍ，最 大 压 应 力 为

０．１ＧＰａ．布里渊区积分采用 Ｍｏｎｋｈｏｒｓ－Ｐａｃｋ形式的高对称特殊ｋ点方法，对于体模型和（１１１）表面模型，ｋ
网格点分别选取为３×３×３和２×２×１［１２］．本文中参与计算的元素价电子态为Ｋ：３ｓ２３ｐ６４ｓ１，Ｃｓ：５ｓ２５ｐ６６ｓ１，

Ｓｂ：５ｓ２５ｐ３．

２　计算结果与讨论

２．１　锑化物材料体模型

２．１．１　能带结构

Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ和Ｋ３Ｓｂ的能带结构分别如图３（ａ）～（ｃ）所示，可知这三种锑化物材料均为直接带隙半

导体．在禁带宽度方面，Ｋ３Ｓｂ材料最窄，Ｋ２ＣｓＳｂ材料最宽，Ｃｓ３Ｓｂ材料位于前两者之间，其中Ｋ２ＣｓＳｂ材料的

禁带宽度为１．０７２ｅＶ，Ｃｓ３Ｓｂ材料的禁带宽度为０．８０３ｅＶ，Ｋ３Ｓｂ材料的禁带宽度为０．７８５ｅＶ．另外，三种材

料的价带电子分布都位于－１～０ｅＶ的能量范围，差别不明显，而导带电子的分布则存在较大差异：Ｋ３Ｓｂ最

稀疏，Ｃｓ３Ｓｂ最为密集，而Ｋ２ＣｓＳｂ处于两者之间．可以推测，在高能光子激发条件下，对于Ｃｓ３Ｓｂ材料，禁带

宽度较窄且导带电子能量范围最小，导带电子的最高能级较低，因此Ｃｓ３Ｓｂ价带中的电子吸收光子能量跃迁

到导带后，较低能级的导带电子会发生能量弛豫跃迁到较高能级，由于导带能级比较集中，这样Ｃｓ３Ｓｂ的导

带中电子由于损失能量较小从而更多的电子能够运动到表面．Ｋ３Ｓｂ情况则不同，其禁带宽度比Ｃｓ３Ｓｂ稍窄

些，但是导带电子能量范围最大，Ｋ３Ｓｂ导带中不同能级的电子跃迁发生能量弛豫会损失较多的能量，从而较

少的电子能够运动到表面．因而，对于这三种锑化物阴极，从能带结构的差别可以判断，Ｋ３Ｓｂ的光电发射能

力明显要弱于Ｋ２ＣｓＳｂ和Ｃｓ３Ｓｂ．
图３（ｄ）～（ｆ）分别给出了Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ和Ｋ３Ｓｂ总态密度和分波态密度，可以看到，Ｃｓ３Ｓｂ的导带电子

相对较多，这主要是由Ｃｓ原子的５ｐ和６ｓ轨道电子，以及Ｓｂ原子的５ｓ轨道电子贡献的，而Ｋ３Ｓｂ的导带电

子由Ｋ原子的３ｐ和４ｓ轨道电子，以及Ｓｂ原子的５ｓ轨道电子贡献，所不同的是Ｋ３Ｓｂ中Ｓｂ原子５ｓ轨道的

电子相比Ｃｓ３Ｓｂ要少得多．在价带中，－１０ｅＶ和－２３ｅＶ左右的峰值分别由Ｃｓ原子５ｐ和６ｓ轨道电子贡

献，－１５ｅＶ和－３１ｅＶ左右的峰值则分别由Ｋ原子３ｐ和４ｓ轨道电子贡献，而－１ｅＶ和－７ｅＶ左右的峰值

分别来源于Ｓｂ原子５ｐ和５ｓ轨道电子的贡献．通过分析态密度谱图可以推断，锑化物阴极中较多的Ｃｓ有利
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于增加导带电子浓度，提高材料的导电性．

图３　锑化物阴极材料体模型的能带结构和态密度

Ｆｉｇ．３　Ｂａｎｄ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ　ａｎｄ　ｄｅｎｓｉｔｉｅｓ　ｏｆ　ｓｔａｔｅｓ　ｏｆ　ｂｕｌｋ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ａｎｔｉｍｏｎｉｄｅ　ｃａｔｈｏｄｅ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ

２．１．２　光学性质

Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｋ３Ｓｂ三种体材料的吸收系数、折射率、消光系数和反射率如图４．其中，吸收系数和消光

系数的关系可表示为

α（ｈν）＝
４πκ
λ

（１）
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式中，α为吸收系数，λ为光波长，κ消光系数，ｈν为入射光子的能量．由图４可知，Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｋ３Ｓｂ的

体模型吸收系数变化趋势大致相同，但是峰值位置依次向更高能量位移，截止能量也依次增大．Ｋ３Ｓｂ吸收系

数峰值（１．４４×１０５　ｃｍ－１）远高于其他两种材料（１．０６×１０５　ｃｍ－１）．在２．４～３．２ｅＶ能量范围内，三者吸收系数

值很接近，Ｋ２ＣｓＳｂ的吸收系数稍大，三条曲线发生交汇处吸收系数为９．６×１０４　ｃｍ－１．三种体材料吸收系数

的能量阈值均不超过７．０ｅＶ．

图４　锑化物阴极材料体模型的光学性质

Ｆｉｇ．４　Ｏｐｔｉｃａｌ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　ｂｕｌｋ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ａｎｔｉｍｏｎｉｄｅ　ｃａｔｈｏｄｅ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ

在折射率方面，三种体模型的折射率峰值都位于低能端，且均于２ｅＶ左右到达峰值，在５．０ｅＶ附近降

至接近于０．在２．４～３．２ｅＶ区间，Ｋ３Ｓｂ的折射率略高，位于１．８～２．８之间；Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ２ＣｓＳｂ两种材料的折射

率曲线接近重合，均位于１．０～２．２之间．在消光系数方面，三种体模型的消光系数在２．４～３．２ｅＶ区域很接

近，且峰值位置和截止能量表现出和吸收系数类似的特征．光的反射率是指光在介质中被反射的光 强 百 分

比．计算公式为

Ｒ（ｈν）＝［（ｎ－１）２＋κ２］／［（ｎ＋１）２＋κ２］ （２）
式中，ｎ为折射率，Ｒ 为反射率．由图４可知，三种体模型的反射率变化趋势大致相同，在低能端反射率差别

不明显，在高能端Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｋ３Ｓｂ的截止能量依次增大．在２．４～３．２ｅＶ能量范围内，三种体模型的反

射率也很接近，位于０．４～０．５之间．总的来说，在中微子实验的探测波段内，Ｋ２ＣｓＳｂ的吸收系数和反射率与

另外两种锑化物基本相同，而其折射率明显小于Ｋ３Ｓｂ，与Ｃｓ３Ｓｂ的折射率相近．
吸收率Ａ（ｈｖ）和透过率Ｔ（ｈｖ）的计算公式分别为

Ａ（ｈν）＝１－ｅｘｐ（－αｄ） （３）

Ｔ（ｈν）＝１－Ａ（ｈν）－Ｒ（ｈν） （４）
式（３）中，ｄ为阴极材料厚度．通过对基底为石英玻璃，增透膜为氧化镁的锑化物阴极的光学性质仿真发现：
在透射式工作模式下，若阴极材料的折射率增大，则反射率减小，透过率在小于５００ｎｍ波段减小，而在大于

５００ｎｍ波段增大，吸收率在小于５００ｎｍ波段是增大的，而在大于５００ｎｍ波段基本不变．因此，对于这三种

锑化物阴极而言，Ｋ３Ｓｂ由于在２．４～３．２ｅＶ区域内折射率较大，因此其吸收率也相对较大．
２．２　锑化物材料的（１１１）表面模型

２．２．１　功函数

功函数是指电子从固体表面逸出到真空能级时克服表面势垒所做的功，可以反映半导体光电发射的难

易程度，其计算公式为

＝Ｅｖａｃｕｕｍ－ＥＦ （５）
式中，为功函数，Ｅｖａｃｕｕｍ为真空能级，ＥＦ为费米能级．计算得到的Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ３Ｓｂ三种材料的禁带宽

度和功函数如 图５，Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ３Ｓｂ三 种 材 料 的（１１１）表 面 的 逸 出 功 分 别 为１．８９６ｅＶ、１．８７７ｅＶ、

２．１７１ｅＶ．可以看出，Ｋ３Ｓｂ的功函数最大，而Ｃｓ３Ｓｂ的功函数与Ｋ２ＣｓＳｂ相近，且还稍小些．对于具有最大禁
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带宽度的Ｋ２ＣｓＳｂ而言，其功函数却较小，说明导带电子跃迁到真空能级最容易，而Ｃｓ３Ｓｂ的功函数虽然也

低，但其禁带宽度较小，导带电子跃迁到真空能级需要较多的能量．因此可以判断，在这三种材料中，Ｋ２ＣｓＳｂ
的（１１１）表面光电发射最容易．

图５　锑化物阴极材料（１１１）表面模型的功函数

Ｆｉｇ．５　Ｗｏｒｋ　ｆｕｎｃｔｉｏｎ　ｏｆ（１１１）ｓｕｒｆａｃｅ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ａｎｔｉｍｏｎｉｄｅ　ｃａｔｈｏｄｅ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ

２．２．２　光学性质

Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ３Ｓｂ三种材料的（１１１）表面的吸收系数、折射率、消光系数和反射率如图６所示．在吸

收系数方面，三种材料的（１１１）表面的吸收系数变化趋势大致相同，其中Ｋ２ＣｓＳｂ和Ｋ３Ｓｂ峰值集中于蓝紫光

波段，而Ｃｓ３Ｓｂ的 峰 值 在 蓝 绿 光 波 段，峰 值 大 小 均 小 于 体 模 型 的 吸 收 系 数．Ｃｓ３Ｓｂ在２．４ｅＶ处 到 达 峰 值，

Ｋ３Ｓｂ在３．２ｅＶ处到达峰值，而Ｋ２ＣｓＳｂ在３．５ｅＶ处到达峰值，在２．４～３．０ｅＶ范围的吸收系数低于另外两

种材料．就折射率而言，三种材料（１１１）表面的折射率均于低能端到达峰值，其中Ｃｓ３Ｓｂ表现得更为明显，在

大于５．０ｅＶ的高能端三者折射率保持稳定且曲线趋于一致．在２．４～３．２ｅＶ范围内，Ｋ２ＣｓＳｂ和Ｋ３Ｓｂ的折射

率基本相同，位于１．０～１．５之间，而Ｃｓ３Ｓｂ折射率最低，位于０．２～０．８之间．在消光系数方面，在２．４～３．０ｅＶ
范围内，Ｃｓ３Ｓｂ的消光系数大于其他两种材料，Ｋ２ＣｓＳｂ的消光系数最小，三者消光系数的变化趋势和吸收系

数变化大致相同．在反射率方面，由图６可知，Ｃｓ３Ｓｂ的反射率在小于３．５ｅＶ的范围内都远高于其他两种材

料．在２．４～３．２ｅＶ的能量范围内，Ｋ２ＣｓＳｂ的反射率比Ｋ３Ｓｂ值更小一些，其中在３．１ｅＶ处，Ｋ３Ｓｂ和Ｋ２ＣｓＳｂ
的反射率分别为０．１１和０．０６．

图６　锑化物阴极材料（１１１）表面模型的光学性质

Ｆｉｇ．６　Ｏｐｔｉｃａｌ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ（１１１）ｓｕｒｆａｃｅ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ａｎｔｉｍｏｎｉｄｅ　ｃａｔｈｏｄｅ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ

２．２．３　表面能

表面能是评价晶体表面稳定性强弱的一个重要物理量，用来衡量表面构型的稳定性，其值越小表面越稳

定［１６］．其计算表达式为［１２］
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σ＝
Ｅｓｌａｂ－ｐ·μＫ－ｑ·μＣｓ－ｒ·μＳｂ

２Ａ
（６）

式中，σ为表面能，Ｅｓｌａｂ为表面模型充分弛豫后的总能量，ｐ、ｑ和ｒ分别为Ｋ原子、Ｃｓ原子和Ｓｂ原子的个数，

μＫ、μＣｓ和μＳｂ分别为Ｋ原子、Ｃｓ原子和Ｓｂ原子的化学势，Ａ 为模型的表面积．Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ３Ｓｂ三种材

料（１１１）表面的表面能计算结果如图７．

图７　锑化物阴极材料（１１１）表面模型的表面能

Ｆｉｇ．７　Ｓｕｒｆａｃｅ　ｅｎｅｒｇｙ　ｏｆ（１１１）ｓｕｒｆａｃｅ　ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　ａｎｔｉｍｏｎｉｄｅ　ｃａｔｈｏｄｅ　ｍａｔｅｒｉａｌｓ

由图７可知，对于这三种锑化物阴极，Ｃｓ３Ｓｂ的表面能最小，Ｋ３Ｓｂ的表面能最大，因此对于这三种材料

的（１１１）表面，Ｃｓ３Ｓｂ材料表面比较稳定，不易与外来原子反应，而Ｋ３Ｓｂ材料情况相反，表面比较活泼，容易

生长制备．另外，热力学性质计算结果表 明，当 锑 化 物 阴 极 温 度 在４００～５００Ｋ时，Ｃｓ３Ｓｂ德 拜 温 度 值 最 大，

Ｋ３Ｓｂ德拜温度值最小，说明Ｃｓ３Ｓｂ原子间作用力最大，Ｋ３Ｓｂ原子间作用力最小，Ｃｓ３Ｓｂ比Ｋ３Ｓｂ更稳定．因此

在制备Ｋ２ＣｓＳｂ阴极过程中一般先生成 Ｋ３Ｓｂ材料，然后进Ｃｓ时 反 应 容 易 替 换 Ｋ形 成 Ｋ２ＣｓＳｂ．若 先 生 长

Ｃｓ３Ｓｂ材料，则再进Ｋ时不易替换Ｃｓ生成Ｋ２ＣｓＳｂ．总之，Ｋ２ＣｓＳｂ、Ｃｓ３Ｓｂ、Ｋ３Ｓｂ阴极材料在表面能和热力学

性质方面的差异从一定程度上解释了Ｋ２ＣｓＳｂ阴极的制备工艺：首先进行Ｋ－Ｓｂ激活工艺，然后再进行Ｃｓ激

活或者Ｃｓ－Ｓｂ激活工艺［９］．通过这样的制备工艺一方面可以提高Ｋ２ＣｓＳｂ阴极薄膜的生长速率，另一方面也

能够增强Ｋ２ＣｓＳｂ阴极表面的化学稳定性．

３　结论

本文建立了具有ＤＯ３立方结构的Ｋ３Ｓｂ、Ｋ２ＣｓＳｂ和Ｃｓ３Ｓｂ三种锑化物阴极材料的体模型和（１１１）表面

模型，采用基于密度泛函理论的第一性原理方法计算了电子结构和光学性质．计算结果表明，这三种立方结

构锑化物材料均为直接带隙半导体，其中Ｋ２ＣｓＳｂ禁带宽度最大，Ｋ３Ｓｂ禁带宽度最小．另外研究发现，在中

微子实验的探测波段，三种材料的光学性质差异对于体模型和表面模型是不同的：对于体模型而言，Ｋ２ＣｓＳｂ
的吸收系数、反 射 率 与 Ｋ３Ｓｂ、Ｃｓ３Ｓｂ接 近；对 于（１１１）表 面 模 型 而 言，Ｋ２ＣｓＳｂ的 吸 收 系 数、反 射 率 均 小 于

Ｋ３Ｓｂ和Ｃｓ３Ｓｂ．对比三者的表面功函数和表面能发现，Ｋ２ＣｓＳｂ材料的禁带宽度大而功函数小，有利于作为蓝

紫光响应的高效光电发射材料．Ｋ３Ｓｂ的表面能最大而Ｃｓ３Ｓｂ的表面能最小，解释了制备工艺中先Ｋ－Ｓｂ激活

再Ｃｓ激活或者Ｃｓ－Ｓｂ激活的原因，这对Ｋ２ＣｓＳｂ阴极制备工艺的研究具有一定的指导意义．
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