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摘   要：该文采用密度泛函理论研究了闪锌矿型碲化镉的声子色散谱、特征向量及晶格振动频率，获得了碲化镉

介电常数随频率变化的理论值。通过太赫兹时域光谱系统测量碲化镉单晶的介电常数，该实验结果与局域密度近

似修正、广义梯度近似修正和广义梯度近似修正的计算结果吻合较好。最后，3种近似交换关联势的计算结果之

间存在一定差异性，该差异性结果表明太赫兹波段碲化镉的介电常数由电子声子耦合所主导，但是横波和纵波声

子频率敏感于电子密度分布。
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Abstract: The phonon dispersion spectrum, eigenvector, and lattice vibration frequency of cadmium telluride

with a zinc blende structure have been investigated using the density functional theory, and the permittivity of

cadmium telluride crystal is numerically calculated. The permittivity of the crystal is measured using the

terahertz time-domain spectroscopy system. The experimental results are consistent with the theoretical

calculations on the modified local density approximation, the general gradient approximation, and the modified

general gradient approximation. Finally, the differences among the three approximate exchange correlation

potentials indicate that in the terahertz region, the permittivity of cadmium telluride is dominantly contributed

by the coupling between electron and phonon; however, the phonon frequencies of transverse wave and

longitudinal wave were sensitive to electron density distribution.
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spectroscopy

1    引言

近年来，太赫兹波段作为原有空白电磁谱段被

逐步填补和完善[1–5]，使得太赫兹雷达、太赫兹远

距离探测等技术有望变为现实[6–13]。由于太赫兹波

在大气环境中衰减强烈[14]，对空间运动目标、空间

碎片、卫星、地外气体的探测将成为太赫兹探测技

术率先应用的领域[15]。碲化镉(CdTe, Cadmium
Tellurium)是一种宽禁带半导体材料[16,17]，具有光

化学稳定性好、发光效率高、发射光谱窄等一系列

优良性质[18,19]，被广泛应用于太阳能电池、量子点

材料和生物传感器等领域[20]。作为卫星太阳能电池

帆板的主要成分，太赫兹波段CdTe材料的介电常

数色散关系将决定电池板对太赫兹波散射和吸收

特性。
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太赫兹波能与CdTe材料发生强耦合作用，许

多研究都关注于CdTe共振吸收的频率位置。在室

温下Vodopyanov等人[21]测得光学声子横模频率为

4.38 THz，而Polit等人[22]和Robouch等人[23]在30 K
低温测得光学声子横模频率分别为4.287 THz和
4.293 THz。Stergiou等人[24]采用拉曼散射实验测得

300 K光学声子横模频率为4.344 THz。基于密度

泛函理论，Deligoz等人[25]计算得到光学声子横模

频率为4.68 THz，而Tan等人[26]得到光学声子横模

频率为4.536 THz，理论结果的差异性表明密度泛函

理论给出的理论预估值依赖于计算方法的具体细节。

本文基于密度泛函理论的模恒守赝势方法，利

用QE (Quantum Expresso)开源计算包，选取3种
不同的交换关联势近似：局域密度近似修正(Local
Density Approximate CAPZ, LDA-CAPZ)[27,28]、

广义梯度近似(General Gradient Approximate
PW91, GGA-PW91)[29]和广义梯度近似修正(General
Gradient Approximate PBE, GGA-PBE)[30]。分析

了截断能和k-point数量对总能量收敛性的影响，

计算了CdTe的平衡态晶格常数和声子色散谱，判

断光学声子横/纵模式，与太赫兹时域光谱系统测

量的反射率和介电常数进行对比研究。

2    理论模型及计算方法

闪锌矿型CdTe晶体结构的空间群为F-43m，

其晶胞中原子坐标为Cd: (0, 0, 0); Te: (0.25, 0.25,
0.25)，如图1所示。由于CdTe为各向同性的立方晶

体且原胞中仅含有2个不同原子Cd和Te，这表明

CdTe可以近似为双原子链模型[31]。为获得CdTe太
赫兹波段介电常数，需要知道Cd和Te原子间的相

对位移W，即

W=

s
M
Vcell

(¹Cd¡ ¹Te) (1)

M =
MCdMTe

MCd+MTe
MCd MTe

Vcell

¹Cd ¹Te

其中， 为约化质量， 和

分别为Cd和Te的原子质量， 为原胞体积，

和 分别为Cd和Te原子的位移。

E = E0e¡i!t太赫兹波的电场分量 ( )作用在

CdTe晶体上诱导出电偶极矩，使得Cd和Te原子之

间的总位移满足阻尼谐振子运动方程[31]：

d2W
dt2
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式中， 是碰撞频率，来源于三声子散射过程[31]，

为横波光学声子频率， 为零频(直流)介电

常数， 为高频极限介电常数。由于CdTe晶体

的声子光学波存在横波和纵波两种，其对应的相对

总位移W可以分解为横波位移 和纵波位移 ，

满足以下条件：

r ¢WT = 0; r ¢WL 6= 0
r£WL = 0; r£WT 6= 0

¾
(3)

!2
LO=!

2
TO = "(0)="(1)利用LST 关系式[31]，可获得

CdTe晶体的介电常数表达形式：

" (!) = "1+ "1

µ
!2

LO ¡ !2
TO

!2
TO ¡ !2 + i°!

¶
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!LO其中， 为纵波光学声子频率。为获得CdTe的横

波/纵波光学声子频率和高频极限介电常数，采用

基于密度泛函理论的QE计算模块，利用平面波赝

势方法，将电子-电子相互作用的交换关联势近似

为LDA或GGA。

3    结果与分析

3.1  CdTe晶体结构优化

准确计算CdTe材料的太赫兹波段介电常数需

要获得正确的CdTe晶体结构，任意电子波函数总

可以展开为一系列平面波的叠加，即

Á ( ) =
X
G

CK+G exp [i ( + ) ] (5)

对于展开平面波的数量，需要选取一个截断以实现

具体计算，定义截断能为：

Ec =
h2

2m
G2

c (6)

ET

选取不同的截断能计算了CdTe晶体原胞总能量

，如图2所示。通过LDA方法估计的总能量都小

于GGA-PBE和GGA-PW91的结果，这说明包含电

子密度梯度(非局域贡献)的GGA会提高CdTe总能

量。尽管3种近似给出的总能量都随截断能增大而

逐步收敛到某一稳定值，但是LDA与GGA的收敛

速度不同。为调和计算精度和计算时间的矛盾，对

 

Te

Cd 
图 1 CdTe晶体结构：红球为Te原子，蓝球为Cd原子，绿色箭头表

示晶体的主轴方向

Fig. 1  The crystal structure of CdTe: The red spheres indicate Te

atoms. The blue spheres indicate Cd atoms. The green arrow

indicates the direction of crystal major axis
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于LDA方法选取截断能为1225 eV，而GGA方法的

截断能为680 eV。

¡

布里渊区内对某一物理量的积分精度也是决定

太赫兹波段介电常数计算精度的原因之一。利用

MP采样方法可以较为准确计算出积分值[32]，选择

不同k-point的数量会给出不同的总能量，如图3所
示。在MP方法中，使用奇数的k-point包括不可约

布里渊区边界上的k点(如 点)，而偶数M只包含不

可约布里渊区内部的k点，这使得用偶数k-point比
用奇数k-point的收敛性好。对于CdTe晶体3种交换

关联势随k-point数量的收敛行为是类似的，并没

有显著差异，可以统一选择k-point数量为12来保

证计算效率和精度。

对处在平衡态的CdTe材料其总能量应处在极

小值，即满足

dET

da

¯̄̄̄
a=a0

(7)

a0这里 为平衡态下的晶格常数。图4展示了总能量

aCA¡PZ
LDA = 0:64424 nm

aPW91
GGA = 0:66541 nm aPBE

GGA = 0:66594 nm

aExp = 0:64827 nm

随尝试晶格常数的变化，发现3种交换关联势给出

了不同的晶格常数，分别为 ,

和 。通过

X-ray衍射实验，测量得到室温下CdTe的晶格常数

为 [33]，与LDA方法预测晶格常

数最为接近，这表明GGA方法高估了CdTe晶体的

总能量。

3.2  太赫兹波段介电常数理论与实验对比

¡

¡

!LO

!TO

= (¡0:577;¡0:577;¡0:577)

基于获得的截断能、k-point数量和晶格常

数，计算了CdTe声子振动频率与声子波矢的依赖

关系，即声子色散谱，如图5所示。CdTe晶体有

3条声学声子色散谱，对应于图5中的黑色实线、蓝

色点线和红色线段，另外3条为光学声子色散谱，

对应于图5中的绿色双点线段、粉红色单点线段和

紫色粗点线。对于3种交换关联势，声子色散谱有

相同的拓扑结构，在 点附近3种交换关联势给出

相近的计算结果。但是GGA在波矢区间[G, X]计算

的声子色散谱与LDA结果存在较大差距，其中

GGA结果含有负声子频率，这说明GGA在波矢区

间[G, X]的计算可信度较差。为获得CdTe晶体在

太赫兹波段的介电常数，需要分辨在 点处光学声

子色散谱频率所对应的振动模式，即将光学声子振

动模式分为光学声子纵波模式 和光学声子横波

模式 。对于光学声子纵波模式，声子传播方向

与原子振动方向平行，如图6(a)所示；对于光学声

子横波模式，声子传播方向与原子振动方向垂直，

如图6(b)所示。为获得波矢方向和原子振动方向，

需要求解声子振动的本征方程，详见附录。对于波

矢方向 的声子，LDA

方法获得其中一个光学声子频率为5.111 THz，与
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Fig. 2  The total energy vs the cut-off energy. The black arrow

indicates the value of GGA cut-off energy .

The red arrow indicates the value of LDA cut-off energy
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图 3 总能量随k-point数量的依赖关系。黑色箭头表示

合适的k-point选择

Fig. 3  The total energy as a function of k-point. Black arrows

indicate the selected k-point
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Fig. 4  The total energy (calculated by LDA, GGA-PBE, and

GGA-PW91 methods) vs the test lattice constant. The black

arrow indicates the minimum of total energy, where
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Cd =
¡
¡ 0:42;¡0:42;

¡0:42
¢

Te =
¡
0:395; 0:395;

0:395
¢
!LO=5:111 THz

= (0; 0:707; 0)

其对应的Cd原子振动方向为

,  T e原子振动方向为

。此时光学声子波矢方向平行于原子振动方

向，表明该频率对应的声子振动模式为光学声子纵

波模式 。由于CdTe晶体是各向同

性材料，当波矢方向变为 时，该声子

同样存在与其传播方向平行或垂直原子振动的模

式，如图6(c)和图6(d)所示。通过分析声子传播方

向与原子振动方向的关系，获得3种交换关联势的

光学声子纵波模式和光学声子横波模式，如表1所列。

采用太赫兹时域光谱系统测量CdTe单晶的反

射率和介电常数，如图7所示。光源是钛宝石激光

放大器，中心波长800 nm，脉宽50 fs，脉冲能量

为800 μJ，重复频率1 kHz。b-BBO(I型Beta Barium

表 1 CdTe单晶材料： , , (∞)和 理论和实验值

Tab. 1   CdTe single crystal: the theoretical and experimental values of , , (∞) and 

方法 !TO光学声子横波模式  (THz) !LO光学声子纵波模式  (THz) "(1)高频极限介电常数 °碰撞频率  (THz) a0晶格常数  (nm)

LDA 4.402 5.111 7.55792 0.13 0.64424

GGA-PBE 4.518 5.301 6.62839 0.12 0.66594

GGA-PW91 4.533 5.309 6.72645 0.12 0.66541

实验值 4.25 5.01 6.93 0.125 0.64827[33]
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图 5 CdTe的声子色散谱，使用3种交换关联势为LDA, PBE, PW91

Fig. 5  Phonon dispersions of CdTe with three exchange correlations LDA, PBE, PW91
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图 6 声子波矢方向与原子振动方向平行(a), (d)与垂直(b), (c)示意图。(a)和(b)中的声子波矢方向为CdTe主轴方向。(c)和(d)中的声子波矢

方向为y轴方向。黑色箭头表示原子振动方向。绿色箭头表示声子传播方向

Fig. 6  Schematic diagram: the phonon wave vectors are parallel (a), (d) and perpendicular (b), (c) to directions of atomic vibration.

(a)-(b) the phonon wave vectors are parallel to the direction of CdTe principal axis. (c)-(d) The phonon wave vectors are parallel to the

y-axis direction. Black arrows indicate the direction of atomic vibration. Green arrows indicate the direction of phonon propagation
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!LO

!TO

Borate)将800 nm泵浦脉冲倍频为400 nm，基频光

和倍频光聚焦后在空气中形成表面等离子体，并产

生太赫兹波。太赫兹波透过3 mm厚硅片经抛物面

镜聚焦于样品上，样品反射太赫兹波经硅片由抛物

面镜与探测脉冲聚焦，在焦点处放置1.3 kV的高电

压调制器。锁相放大器锁定高电压调制器的工作频

率500 Hz，光电倍增管探测到的二次谐波信号即为

太赫兹信号。对于入射波方向平行于主轴(0°)和垂

直主轴(90°)的情况，测量结果表明CdTe为各向同

性材料，如图8所示。3种交换关联势计算的 和

值都高于实验结果，其中PBE和PW91都考虑

了电子密度梯度修正反而更加高估声子振动的频

率，而仅考虑局域电子密度的LDA最符合实验结

!LO

!TO

果，这表明CdTe非局域效应较弱，GGA方法高估

了电子密度。尽管3种交换关联势对于具体 和

的预测值不同，但是都证实了太赫兹波段

CdTe介电常数的主要贡献来源于电子声子耦合。

在太赫兹低频段[0.1 THz, 3 THz], CdTe介电常数

的虚部接近于零，实部为大于零的实数，使得太赫

兹能够较强穿透CdTe材料。当频率提高到太赫兹

中频段[3 THz, 5 THz]时，太赫兹波与声子发生强

耦合，甚至存在介电常数的实部为负数的区间，这

使得太赫兹波在这个频段难以穿透。当频率继续提

高频率时，太赫兹波与声子退耦合，介电常数虚部

趋于零且介电常数的实部回归正实数，使得高频段

太赫兹波能够穿透CdTe。

4    结论

通过密度泛函理论和太赫兹时域光谱系统研究

了CdTe单晶材料的反射率和介电常数，证实了在

太赫兹波段CdTe的介电常数主要由电子声子耦合

所决定，分析了3种交换关联势对截断能和k -
point数目依赖关系。对于CdTe单晶材料，与实验

结果对比发现，LDA方法计算的晶格常数优于

GGA-PBE和GGA-PW91的结果，这表明CdTe电

子密度非局域效应较小。基于CdTe原子空间结

构，考虑原子偏离平衡位置的运动方程，获得了太

赫兹波段介电常数随频率变化的依赖关系。分析了

声子波矢方向与原子振动方向平行垂直关系，得到
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图 7 全空气太赫兹系统实验装置示意图。b-BBO为I型硼酸钡，PM为离轴抛物面镜，HV为高电压调制器，PMT为光电倍增管

Fig. 7  Schematic diagram of full-air terahertz experimental system. b-BBO is type I barium borate, PM is an off-axis parabolic mirror,

HV is a high-voltage modulator, and PMT is a photomultiplier tube
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图 8 理论计算与实验测量结果

Fig. 8  The results of theoretical calculations and experimental measurements
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光学声子横/纵波频率，发现LDA方法的横波和纵

波频率理论值分别高于实验测量值3.58%和2.01%，

而考虑电子密度梯度修正的GGA结果更加偏离实

验值。尽管3种交换关联势给出的太赫兹波段材料

介电常数的精度不同，但是都能够提供材料介电常

数色散关系的合理参考值，可为一些新材料、不稳

定材料或毒性材料的太赫兹光谱探测提供理论指导。

附录：

为判断声子模式，需要获得原子振动方向和声

子传播方向的关系。由于波矢为 的声子传播使得

晶体中第l原子的满足简谐振动方程：

W®+
X
l;¯

l
®¯W¯ = 0 (A-1)

® ¯

®; ¯ = x ; y; z

= n1 1+ n2 2+

n3 3

其中， , 是表示直角坐标系中的3个坐标轴的方

向， , l是原子标号，D为动力学矩阵。

求解上述方程组可以得到本征值(声子频率)和本征

矢(原子振动方向)。特别要注意原子振动方向是在

直角坐标系表示，而声子传播方向

通常表示在倒格矢空间，

1 =
2

( 2£ 3) ; 2 =

2

( 3£ 1) ;

3 =
2

( 1£ 2) (A-2)

i



其中，  (i=1, 2, 3)是原胞基矢量，该矢量可在直

角坐标系下表示， 为原胞体积。通过重新在直角

坐标系下表示声子传播方向 ，可以获得声子传播

方向与原子振动的平行或垂直关系。
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首届汽车雷达高端论坛通知(第一轮)
First Automotive Radar High-end Forum

随着人工智能时代的到来，高级驾驶辅助系统、自动驾驶、智能汽车等技术正在快速兴起，汽车雷达凭藉体积小、易集

成、空间分辨率高、不受天气影响等优势正逐步成为汽车的重要传感器。另一方面，汽车雷达也是科研成果、技术研发、产

品生产及市场销售等多种因素交汇之处，是产学研融合的契入点。

为此，拟于2018年5月在北京举办“首届汽车雷达高端论坛”，并以此为开端凝聚企业、高校、研究所等各方力量，逐

步打造成具有一定国际影响力的行业高端学术论坛和产学研交流平台。本届论坛具体事项如下。

一、会议主题：汽车雷达关键技术及发展趋势

二、时间地点：2018年5月10日–11日，北京

三、主办单位：中国科学院电子学研究所、北京行易道科技有限公司

　　协办单位：微波成像技术国家级重点实验室、电子学会青年科学家俱乐部雷达与信号处理系统专委会

　　会议主席：丁赤飚、赵捷

四、论坛日程(待定)

5月10日 学术报告及讨论；

5月11日 试乘体验汽车毫米波雷达、自由交流、参观。

(具体内容请待下一轮通知)

五、参会要求

有意参会者请填写下面附件中的申请表，并于3月31日前(特殊情况可适当延迟)回复到此邮箱(radars@mail.ie.ac.cn)。

因名额有限，会务组将在4月6日前遴选出参会人员。

本届论坛免收会议费用，交通费、住宿费自理。

六、联系人

高华，010-58887063，radars@mail.ie.ac.cn

《雷达学报》编辑部

2018年1月16日

张　景(1987–)，男，博士后，研究方向

为太赫兹测量技术。

殷红成(1967–)，男，研究员，博士生导

师，主要研究方向为电磁散射、雷达目

标特性、目标识别等。
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