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金属卤素钙钛矿ＣｓＰｂＢｒ３的电声耦合输运特性研究
杨　 帆，周贤中

（广东工业大学集成电路学院，广州　 ５１０００６）

摘　 要：金属卤素钙钛矿ＣｓＰｂＢｒ３在发光方面（Ｌｉｇｈｔ ｅｍｉｔｔｅｒ）的优良表现吸引了许多人把它作为下一代发
光、显示与量子信息的可选材料，但其关键的漂移迁移率会受到声子限制 本文将以第一性原理计算得到
ＣｓＰｂＢｒ３的包括极性光学声子（Ｐｏｌａｒ ｏｐｔｉｃａｌ ｐｈｏｎｏｎ）在内的电声耦合特性，然后使用线性玻尔兹曼方程给出
在电场下的解，从而得出漂移迁移率 在论文详述中会给出ＣｓＰｂＢｒ３的各向异性载流子输运特性的研究，
为金属卤素钙钛矿的应用提供一些必要信息
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１　 引　 言
金属卤素钙钛矿ＣｓＰｂＢｒ３一直被视为光伏电

池备选材料之一［１ － ３］ 相比有机－无机杂化钙钛
矿，ＣｓＰｂＢｒ３的稳定性更高，对温度、湿度等环境
参数的敏感程度更小，因此在光电设备领域具有
更广泛的应用前景

在半导体器件中，迁移率是最重要的输运性
质，它决定了器件的性能表现 以往的第一性原
理计算结果表明，金属卤素钙钛矿的电子有效质

量较小，因此具有更大的电子迁移率［４］ 然而据
Ｈｅ等人的分析，铅卤化物钙钛矿（Ｌｅａｄ Ｈａｌｉｄｅ
Ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅ，ＬＨＰ）的载流子迁移率比传统半导体材
料（如ＧａＡｓ）低了好几个数量级［５］ 这是由于在极
性半导体中，纵向光学声子与载流子之间的长程
相互作用会导致Ｆｒｈｌｉｃｈ极化子的产生［６］，这种
大型极化子会显著减少铅卤化物钙钛矿的载流子
迁移率［７］ 为了提高器件的性能表现，有必要进
一步研究限制材料迁移率的电子－声子耦合

尽管近年来学术界对ＣｓＰｂＢｒ３的兴趣越来越
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浓厚，但对其了解仍然相对匮乏，尤其是对其载
流子迁移率的认识仍不够充分 例如，各种文献
中ＣｓＰｂＢｒ３载流子迁移率的大小仍然散布在很大
的范围内，研究ＣｓＰｂＢｒ３的载流子迁移率也采用
了多种理论方法 在这些文献中，最常使用的迁
移率数据不外乎霍尔迁移率与漂移迁移率 虽然
使用实验方法测定霍尔迁移率比测定漂移迁移率
简单，但是测定霍尔迁移率需要外加磁场，这可
能会改变迁移率的大小；而到目前为止，仍然很
少有对ＣｓＰｂＢｒ３漂移迁移率的研究 另一方面，当
ＣｓＰｂＢｒ３温度超过３６１ Ｋ时，它会从正交相转变为
四方相，约在４０３ Ｋ时又会从四方相转变为立方
相［８］ 与各向同性的立方相不同，正交相ＣｓＰｂＢｒ３
具有各向异性的载流子输运特性，这又增加了迁移
率的研究难度 因此，本研究基于第一性原理计算
方法计算ＣｓＰｂＢｒ３的玻尔兹曼输运方程，试图获得
不同温度、不同载流子浓度下的漂移迁移率

图１　 ＣｓＰｂＢｒ３的正交相优化结果
Ｆｉｇ． １ 　 Ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌ ｐｈａｓｅ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ

ＣｓＰｂＢｒ３

２　 电子－声子耦合
２ １　 ＣｓＰｂＢｒ３材料结构

ＣｓＰｂＢｒ３晶体在正交晶系中的晶体结构如图１
所示，图中结构是通过三维可视化程序ＶＥＳＴＡ绘
制的［９］ 本次晶胞计算结果显示其晶格常数为ａ
＝ ７ ５５ ?、ｂ ＝ ８ ３８ ?和ｃ ＝ １１ ５０ ?，与其他人
的计算结果相符［１０］ 相较于实验测定得到的晶格
常数，计算结果的误差分别为ａ、ｂ和ｃ的８ ７％、
１ ４％和２ ３％ ［１１］ 需要注意的是，局域密度近似
（Ｌｏｃａｌ － ｄｅｎｓｉｔｙ ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＬＤＡ）方法计算得
到的晶格常数通常比实验值略小［１２］
２ ２　 ＣｓＰｂＢｒ３中的电子－声子耦合

使用第一性原理计算声子限制迁移率的关键

在于电声耦合矩阵ｇｎｍυ（ｋ，ｑ），可以表示为［１３］：
ｇｎｍυ（ｋ，ｑ）＝ 

２ ωｑ槡υ
∑ ｌｓα

ｅｑυ
Ｍ槡ｓ

·
＜ ψｍｋ＋ｑ  ｑｓαＶ ψｎｋ ＞ （１）

其中ｋ是电子波矢，ｑ是声子波矢，ｎ或ｍ表示相
应的带指数，υ表示相应的声子模式指数，ｅｑυ是对
应于声子能量ωｑυ的本征矢量， ｑｓαＶ是由于原子
ｓ在第ｌ个晶胞中沿ａ方向的晶格位移而引起的势
能变化，ψｎｋ是波函数 一旦得到电子－声子耦合
矩阵，被声子限制的变化率Ｗｑυｎｋ，ｍｋ＋ｑ可以被表示为
如下计算过程［１４］：

Ｗｑυｎｋ，ｍｋ＋ｑ ＝
２π
 ｇｎｍυ（ｋ，ｑ）

２ ×

［（ｎ０ｑυ ＋ ｆ０ｍｋ＋ｑ）δ（∈ｎｋ ＋ ωｑυ －∈ｍｋ＋ｑ）＋
（１ ＋ ｎ０ｑυ － ｆ０ｍｋ＋ｑ）δ（∈ｎｋ － ωｑｐ －∈ｍｋ－ｑ）］（２）

其中∈ｎｋ是由密度泛函理论（Ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏ
ｒｙ）计算得到的电子能量的本征值，ｆ０ 是费米－狄
拉克分布函数，ｎ０ 是玻色－爱因斯坦分布函数
在极性半导体中，非零波恩效应电荷产生动态偶
极子 长程偶极子－偶极子（ｄｉｐｏｌｅ － ｄｉｐｏｌｅ）相互
作用导致了声子在ｑ→０时发生纵波－横波分裂
由于在ｑ→０时的长程部分所具有的奇点，公式
（２）的积分应分为两部分，长程部分ｇＬｍｎυ（ｋ，ｑ）和
短程部分ｇＳｍｎυ（ｋ，ｑ） 长程电子－声子耦合矩阵元
素将引入偶极子场一同计算得到［１５］：
ｇＬｍｎυ（ｋ，ｑ）＝ ｉ ４πΩ

ｅ２
４π∈０

∑ κ


２Ｎ Ｍκ ωｑ
( )

υ

（１ ／ ２）
×

∑ Ｇ≠－ｑ

（ｑ ＋ Ｇ）·Ｚκ·ｅκυ（ｑ）
（ｑ ＋ Ｇ）·∈∞·（ｑ ＋ Ｇ）×
＜ ψｍｋ＋ｑ ｅｉ（ｑ＋Ｇ）·ｒ ψｎｋ ＞ （３）

　 　 除开长程部分的余下部分为短程部分ｇＳｍｎυ（ｋ，
ｑ），可由文献［１６］使用的计算方法得到：
ｇＳｍｎυ（ｋ，ｑ）２ ＝ ｇｍｎυ（ｋ，ｑ）２ － ｇＬｍｎυ（ｋ，ｑ）２

（４）
　 　 长程部分将使用蒙特卡洛积分，在重要的边
缘Γ － ｑ点处使用柯西分布采样 另一方面，余
下部分（即短程部分）将使用蒙特卡洛积分与多均
匀随机网格在ｑ→０处计算
３　 玻尔兹曼输运方程
３ １　 线性玻尔兹曼输运方程

在稳态处，带有较小电场Ｅ与磁场Ｂ的线性
玻尔兹曼输运方程（Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｅｑｕａｔｉｏｎ，
-
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ＢＴＥ）可写为［１７］：
－ ｅ
ｆ０ｎｋ
∈ｎｋ

υｎｋ·Ｅ ＋ ｅ（υｎｋ × Ｂ）·ｋ ｆｎｋ ＝
１

ｋＢＴ Ｎｑ

∑ｍｑυ
ｆ０ｎｋ（１ － ｆ０ｎｋ）Ｗｑυｎｋ，ｍｋ＋ｑ（ｅＥ·Ｆｎｋ － ｅＥ·Ｆｍｋ＋ｑ）

（５）
此处，ｅ是元电荷的电荷量，是约化普朗克常
数，ｖｎｋ是频带速度，Ｎｑ是ｑ点声子散射的总数量，
ｆｎｋ是电子能量分布函数，而Ｗｑυｎｋ，ｍｋ＋ｑ是声子限制的
输运概率，它衡量了电子因散射从初态ｎｋ吸收能
量或发射声子ｑ到终态ｍｋ ＋ ｑ的概率

如果将ｆｎｋ 写成与分布函数展开相关的小
扰动：

ｆｎｋ ＝ ｆ
０
ｎｋ ＋ ｅＥ·Ｆｎｋ ｆ

０
ｎｋ

∈ｎｋ
＋ Ｏ（Ｅ２） （６）

此处Ｆｎｋ表示表征电子分布平衡的一阶偏差
本文忽略高阶分布函数项 在只考虑首项的

情况下，线性玻尔兹曼输运函数转化为：
υｎｋ ＋

ｅ

（υｎｋ × Ｂ）·ｋＦｎｋ ＝

１
Ｎｑ∑ｍｑυ

Ｗｑυｎｋ，ｍｋ＋ｑ（Ｆｎｋ － Ｆｍｋ＋ｑ） （７）
　 　 文献［１８］给出了采用迭代时间近似且考虑
磁场影响的线性玻尔兹曼方程：

Ｆｉ＋１ｎｋ ＝ τｎｋ υｎｋ ＋
τｎｋ
Ｎｑ∑ｍｑυ

ＷｑυＦｉｍｋ＋ｑｎｋ，ｍｋ＋ｑ ＋

τｎｋ
ｅ

（υｎｋ × Ｂ）·ｋＦｉｎｋ （８）

驰豫时间τｎｋ由下式给出：
τ －１ｎｋ ＝

１
Ｎｑ∑ｍｑυ

Ｗｑυｎｋ，ｍｋ＋ｑ （９）
此处ｘ ＝∈ ／（ｋＢＴ），ｋＢ是玻尔兹曼常数，Ｔ为温度．

此外，能量平均散射率定义为［１９］：

〈τ －１〉＝ ∫
∞

０
τ －１（ｘ ｋＢＴ）ｘ３ ／ ２ｅｘｐ（－ ｘ）ｄｘ

∫
∞

０
ｘ３ ／ ２ｅｘｐ（－ ｘ）ｄｘ

（１０）

　 　 总散射率分布函数定义如下：
τ －１（∈）＝ １

ΩＢＺ∑ ｎ∫δ（∈－∈ｎｋ）τ －１ｎｋ ｄ３ｋ　
（１１）

　 　 能量平均弛豫时间的计算相当于经典电子气
体的形式 在弛豫时间近似法（Ｒｅｌａｘａｔｉｏｎ ｔｉｍｅ ａｐ
ｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＲＴＡ）下，公式（７）的右边可以忽略不
计 然后，ＢＴＥ可以被表示为：

Ｆｉ＋１ｎｋ ＝ τｎｋ υｎｋ ＋ τｎｋ
ｅ

（υｎｋ × Ｂ）·ｋＦｉｎｋ （１２）

３ ２　 零磁场线性玻尔兹曼输运方程
按３ １节所述进一步地，如果磁场Ｂ为０，

那么驰豫时间近似下的玻尔兹曼输运方程可以直
接表示为：

Ｆｎｋ ＝ τｎｋ υｎｋ （１３）
此外，ＲＴＡ下的ＢＴＥ解决方案将直接作为ＩＴＡ下
的ＢＴＥ的初始估计来解决 然后对公式（８）的右
侧进行评估，以更新Γｎｋ 的值 这个过程将反复
进行几次，直到Γｎｋ收敛，并得到ＩＴＡ下的ＢＴＥ
的解
４　 计算过程
４ １　 ＣｓＰｂＢｒ３的第一性原理计算

基态电子结构是通过ＱＵＡＮＴＵＭ ＥＳＰＲＥＥＳＯ
（ＱＥ）软件包在包括自旋－轨道耦合在内的局域密
度近似范围内计算的［２０］ 优化的范数守恒范德瓦
尔斯赝势（ＯＮＣＶＰＳＰ２５）用于描述核价相互作用，
由ＰｓｅｕｄｏＤｏｊｏ软件包生成［２１］ 平面波自洽场计算
在１００ Ｒｙ的平面波截止和６ × ６布里渊区网格下
收敛 声子计算是在ＱＥ中的ｐｈｏｎｏｎ封装的２ × ２
× ２布里渊区网格的密度泛函微扰理论中进行
的［２２］ ｋ点和ｑ点标签的定义是由ＳｅｅＫ路径工具
定义的［２３］ 电子准粒子（ＱＰ）能量是使用ＹＡＭＢＯ
代码通过ＧＷ方法获得的［２４］

在ＧＷ计算之后，价带和导带的能带结构细
节通过使用Ｗａｎｎｉｅｒ９０的最大局域Ｗａｎｎｉｅｒ函数
进一步插值［２５］ 电子－声子耦合通过ＥＰＷ软件
包进一步计算［１９］ 电子－声子自能的收敛需要在
布里渊区中达到一百万个随机声子波矢ｑ点
ＣｓＰｂＢｒ３的正交结构如图２（ａ）所示 使用Ｘ射线
衍射获得的晶体数据对正交相中的ＣｓＰｂＢｒ３进行
第一性原理计算［２６］，直到力小于２ ５ × １０ －４ ｅＶ ／
? 晶格常数如表１所示 将计算晶格常数与实验
晶格常数进行比较，相对误差在１０％以内 与高
度对称的立方相相比，正交相中原子的位移非常
小 正交相ＣｓＰｂＢｒ３的声子ＤＯＳ（态密度）如图２
（ａ）所示 计算结果表明，这两种状态的声子
ＤＯＳ具有可比性 特别是，本研究确定了正交相
声子ＤＯＳ中的三个主峰，如图２（ａ）所示 ＣｓＰｂ
Ｂｒ３的正交相的声子带结构如图２（ｂ）所示 图中
具有负频率的软声子模式
４ ２　 迁移率计算

在求解ＢＴＥ之后，Ｂ的迁移率通过以下公式
;
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图２　 声子计算结果：（ａ）ＣｓＰｂＢｒ３态密度；（ｂ）ＣｓＰｂＢｒ３能带图
Ｆｉｇ． ２　 Ｐｈｏｎｏｎ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ：（ａ）ＣｓＰｂＢｒ３ ｄｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｓｔａｔｅｓ；（ｂ）ＣｓＰｂＢｒ３ ｅｎｅｒｇｙ ｂａｎｄ ｄｉａｇｒａｍ

表１　 ＣｓＰｂＢｒ３的晶格常数
Ｔａｂｌｅ １　 Ｌａｔｔｉｃｅ ｃｏｎｓｔａｎｔｓ ｏｆ ＣｓＰｂＢｒ３

ａ（?） ｂ（?） ｃ（?）
实验值 ８ ２６ １１ ７６ ８ ２１

计算值 ８ ３８ １１ ５０ ７ ５５

计算：
μ（Ｂ）＝ ２ｅ

ｎｃΩ Ｎｋ∑ ｎｋ
υｎｋＦｎｋ（Ｂ） － ｆ

０
ｎｋ

∈( )
ｎｋ

（１４）
而漂移迁移率μｄ可以简单地由Ｂ ＝０的条件给出：

μｉｊ（Ｂ）＝ μｄｉｊ ＋∑ ｋ
Ｔｉｊｋ Ｂｋ ＋高阶项（１５）

其中ｉ，ｊ，ｋ是笛卡尔坐标轴 漂移迁移率μｄ是秩
为２的张量，系数Ｔｉｊｋ 是具有２７个元素的秩为３
的张量

如果忽略磁场Ｂ中的超线性贡献，霍尔迁移
率可以通过下式获得：

μＨｉｊｋ ＝ Ｔｉｊｋ Ｂｋ （１６）
对于本文研究的ＣｓＰｂＢｒ３的正交结构，漂移迁移
率的非零独立元素可以通过Ｂｉｌｂａｏ Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃ
服务器获得［２７］ 漂移迁移率张量如表２所示，其
中只有３个独立的元素

表２　 漂移迁移张量分量表
Ｔａｂｌｅ ２　 Ｄｒｉｆｔ ｍｉｇｒａｔｉｏｎ ｔｅｎｓｏｒ ｓｕｂｓｃａｌｅ

μｉｊ ｊ

ｉ

ｘ ｙ ｚ

ｘ μｘｘ ０ ０

ｙ ０ μｙｙ ０

ｚ ０ ０ μｚｚ

５　 计算结果与讨论
５ １　 载流子有效质量

表３和表４展示了ＣｓＰｂＢｒ３的电子和空穴有效
质量张量，其中ｍ０是自由电子质量 先前的计算
表明，在（１００）方向，电子有效质量在０ １３ｍ０到
０ ２２ ｍ０之间，而空穴有效质量在－ ０ １０ｍ０到－
０ ２４ｍ０之间［２８ － ３１］，这与本研究的结果非常相似
通过角分辨光电子能谱［３２］，实验发现空穴有效质
量约为０ ２６ｍ０，这也与本研究的计算结果一致
此外，研究还发现有效质量，特别是电子有效质
量具有强烈的各向异性，这种各向异性有效质量
在以前的报道中已经被提到过［３０］

在室温下，假定ＣｓＰｂＢｒ３为正交相 通过围绕
铯离子的ＰｂＢｒ６八面体旋转，它偏离了理想的立
方钙钛矿结构［５，３３］ 与未扭曲的立方晶格结构相
比，计算表明ＰｂＢｒ５八面体的倾斜角度分别为
２９°、２９°和２３° 这种大的倾斜角度会严重影响正
交相中ＣｓＰｂＢｒ３的能带结构 由于最低导带和最高
价带是由Ｐｂ － ｐ和Ｂｒ － ｐ轨道决定的，因此ＰｂＢｒ６
八面体的各向异性扭曲可能会改变电子和空穴输
运特性的各向异性

表３　 电子有效质量张量
Ｔａｂｌｅ ３　 Ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｍａｓｓ ｔｅｎｓｏｒ ｓｕｂｓｃａｌｅ

μｉｊ ｊ

ｉ

ｘ ｙ ｚ

ｘ ０ １０ ０ ０

ｙ ０ ０ ２８ ０

ｚ ０ ０ ２ １４

0
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表４　 穴有效质量张量空
Ｔａｂｌｅ ４　 Ｈｏｌｅ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅ ｍａｓｓ ｔｅｎｓｏｒ ｓｕｂｓｃａｌｅ

μｉｊ ｊ

ｉ

ｘ ｙ ｚ

ｘ － ０ １１ ０ ０

ｙ ０ － ０ ２２ ０

ｚ ０ ０ － ０ ３１

５ ２　 漂移迁移率
在大多数半导体器件中，载流子迁移率对于

器件性能起着核心作用，如钙钛矿薄膜场效应晶
体管［３４，３５］ 本文采用如前所述的方法计算了
ＣｓＰｂＢｒ３的漂移迁移率随温度的变化 通过对空间
群的对称性进行分析，研究发现ＣｓＰｂＢｒ３的空穴
和电子各存在三个独立的漂移迁移率 图３展示
了计算得到的ＣｓＰｂＢｒ３空穴和电子的漂移迁移率
在图３（ａ）展示了温度范围为１００Ｋ到４００ Ｋ时，
空穴漂移迁移率随温度变化的曲线，图３（ｂ）则是
电子在相同温度范围内的漂移迁移率变化 三个
独立的漂移迁移率μｘｘ 、μｙｙ和μｚｚ ，在图３（ａ）和图
３（ｂ）中分别用不同颜色的三条线表示 在计算过
程中，将ＣｓＰｂＢｒ３的空穴密度设定为室温下的６ ４
× １０ －１６ ｃｍ －３

图３　 漂移迁移率计算结果：（ａ）空穴漂移迁移率计
算结果 （ｂ）电子漂移迁移率计算结果

Ｆｉｇ． ３　 Ｄｒｉｆｔ ｍｏｂｉｌｉｔｙ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ：（ａ）Ｃａｌｃｕｌａ
ｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｈｏｌｅ ｄｒｉｆｔ ｍｏｂｉｌｉｔｙ （ｂ）Ｃａｌｃｕｌａ
ｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｄｒｉｆｔ ｍｏｂｉｌｉｔｙ

６　 结　 论
本研究通过第一性原理计算的方式，获得了

ＣｓＰｂＢｒ３在室温下电子和空穴的有效质量张量以及
漂移迁移率的详细信息 研究发现，随着温度的
升高和载流子浓度的增加，ＣｓＰｂＢｒ３的电子和空穴

有效质量将会显著降低，而漂移迁移率则会随之
增加 这一结果表明了ＣｓＰｂＢｒ３在室温下可以展现
出较高的电子和空穴的输运性能，并且证实了
ＣｓＰｂＢｒ３作为有机－无机杂化钙钛矿的替代材料具
有较好的应用潜力 此外，研究发现ＣｓＰｂＢｒ３的正
交相和四方相在载流子输运方面存在着明显的各
向异性，这一结论对于进一步的材料设计和器件
制备有着重要的指导意义，为深入理解ＣｓＰｂＢｒ３
的输运性质提供了重要的理论基础，并为其在光
电设备方面的应用开辟了更加广阔的前景
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ｔｕｒｅ，ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ａｎｄ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｕｌｔｒａｆａｓｔ ｂｌｕｅ －
ｅｍｉｔｔｉｎｇ ＣｓＰｂＢｒ３ ｎａｎｏｐｌａｔｅｌｅｔｓ ［Ｊ］ ＡＰＬ Ｍａｔｅｒ，
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２０１９，７：０１１１０４
［１１］　 Ｃｈｅｎ Ｍ，Ｙｕａｎ Ｙ，Ｌｉｕ Ｙ，ｅｔ ａｌ Ｈｉｇｈ － ｑｕａｌｉｔｙ ａｌｌ －

ｉｎｏｒｇａｎｉｃ ＣｓＰｂＢｒ３ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌｓ ｐｒｅｐａｒｅｄ ｂｙ ａ ｆａｃｉｌｅ
ｏｎｅ － ｓｔｅｐ ｓｏｌｕｔｉｏｎ ｇｒｏｗｔｈ ｍｅｔｈｏｄ［Ｊ］ ＲＳＣ Ａｄｖ，
２０２２，１２：１４８３８

［１２］　 Ｚｈａｎｇ Ｇ Ｘ，Ｒｅｉｌｌｙ Ａ Ｍ，Ｔｋａｔｃｈｅｎｋｏ Ａ，ｅｔ ａｌ Ｐｅｒ
ｆｏｒｍａｎｃｅ ｏｆ ｖａｒｉｏｕｓ ｄｅｎｓｉｔｙ － ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎｓ
ｆｏｒ ｃｏｈｅｓｉｖｅ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ６４ ｂｕｌｋ ｓｏｌｉｄｓ［Ｊ］ Ｎｅｗ Ｊ
Ｐｈｙｓ，２０１８，２０：０６３０２０

［１３］　 Ｇｉｕｓｔｉｎｏ Ｆ Ｅｒｒａｔｕｍ：Ｅｌｅｃｔｒｏｎ － ｐｈｏｎｏｎ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ
ｆｒｏｍ ｆｉｒｓｔ ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ ［Ｒｅｖ Ｍｏｄ Ｐｈｙｓ ８９，１５００３
（２０１７）］［Ｊ］ Ｒｅｖ Ｍｏｄ Ｐｈｙｓ，２０１９，９１：０１９９０１

［１４］　 Ｚｈｏｕ Ｊ Ｊ，Ｐａｒｋ Ｊ，Ｌｕ Ｉ Ｔ，ｅｔ ａｌ Ｐｅｒｔｕｒｂｏ：Ａ ｓｏｆｔｗａｒｅ
ｐａｃｋａｇｅ ｆｏｒ ａｂ ｉｎｉｔｉｏ ｅｌｅｃｔｒｏｎ － ｐｈｏｎｏｎ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓ，
ｃｈａｒｇｅ ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ａｎｄ ｕｌｔｒａｆａｓｔ ｄｙｎａｍｉｃｓ［Ｊ］ Ｃｏｍｐ．
Ｐｈｙｓ． Ｃｏｍｍｕｎ．，２０２１，２６４：１０７９７０

［１５］　 Ｖｅｒｄｉ Ｃ，Ｇｉｕｓｔｉｎｏ Ｆ Ｆｒｈｌｉｃｈ ｅｌｅｃｔｒｏｎ － ｐｈｏｎｏｎ ｖｅｒｔｅｘ
ｆｒｏｍ ｆｉｒｓｔ ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ［Ｊ］ Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ Ｌｅｔｔ，２０１５，１１５：
１７６４０１

［１６］　 Ｚｈｏｕ Ｊ Ｊ，Ｂｅｒｎａｒｄｉ Ｍ Ａｂ ｉｎｉｔｉｏ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｍｏｂｉｌｉｔｙ ａｎｄ
ｐｏｌａｒ ｐｈｏｎｏｎ ｓｃａｔｔｅｒｉｎｇ ｉｎ ＧａＡｓ［Ｊ］ Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ Ｂ，
２０１６，９４：２０１２０１

［１７］　 Ｄｅｓａｉ Ｄ Ｃ，Ｚｖｉａｚｈｙｎｓｋｉ Ｂ，Ｚｈｏｕ Ｊ Ｊ，ｅｔ ａｌ Ｍａｇｎｅｔｏ
ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｉｎ ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒｓ ａｎｄ ｔｗｏ － ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｍａ
ｔｅｒｉａｌｓ ｆｒｏｍ ｆｉｒｓｔ ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ［Ｊ］ Ｐｈｙｓ． Ｒｅｖ． Ｂ，２０２１，
１０３（１６）：Ｌ１６１１０３

［１８］　 Ｂｅｒｎａｒｄｉ Ｍ Ｆｉｒｓｔ － ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏｎｓ
ａｎｄ ｐｈｏｎｏｎｓ［Ｊ］ Ｅｕｒ． Ｐｈｙｓ． Ｊ． Ｂ，２０１６，８９：１

［１９］　 Ｐｏｎｃé Ｓ，Ｍａｃｈｅｄａ Ｆ，Ｍａｒｇｉｎｅ Ｅ Ｒ，ｅｔ ａｌ Ｆｉｒｓｔ － ｐｒｉｎ
ｃｉｐｌｅｓ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓ ｏｆ Ｈａｌｌ ａｎｄ ｄｒｉｆｔ ｍｏｂｉｌｉｔｉｅｓ ｉｎ ｓｅｍｉ
ｃｏｎｄｕｃｔｏｒｓ［Ｊ］ Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ Ｒｅｓ，２０２１，３：０４３０２２

［２０］　 Ｇｉａｎｎｏｚｚｉ Ｐ，Ｂａｒｏｎｉ Ｓ，Ｂｏｎｉｎｉ Ｎ，ｅｔ ａｌ ＱＵＡＮＴＵＭ
ＥＳＰＲＥＳＳＯ：ａ ｍｏｄｕｌａｒ ａｎｄ ｏｐｅｎ － ｓｏｕｒｃｅ ｓｏｆｔｗａｒｅ ｐｒｏ
ｊｅｃｔ ｆｏｒ ｑｕａｎｔｕｍ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ［Ｊ］ Ｊ
Ｐｈｙｓ：Ｃｏｎｄｅｎｓ Ｍａｔｔｅｒ，２００９，２１：３９５５０２

［２１］　 ｖａｎ Ｓｅｔｔｅｎ Ｍ Ｊ，Ｇｉａｎｔｏｍａｓｓｉ Ｍ，Ｂｏｕｓｑｕｅｔ Ｅ，ｅｔ ａｌ
Ｔｈｅ ＰｓｅｕｄｏＤｏｊｏ：ｔｒａｉｎｉｎｇ ａｎｄ ｇｒａｄｉｎｇ ａ ８５ ｅｌｅｍｅｎｔ ｏｐ
ｔｉｍｉｚｅｄ ｎｏｒｍ － ｃｏｎｓｅｒｖｉｎｇ ｐｓｅｕｄｏｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｔａｂｌｅ［Ｊ］
Ｃｏｍｐｕｔ Ｐｈｙｓ Ｃｏｍｍｕｎ，２０１８，２２６：３９

［２２］　 Ｇｉａｎｎｏｚｚｉ Ｐ，Ａｎｄｒｅｕｓｓｉ Ｏ，Ｂｒｕｍｍｅ Ｔ，ｅｔ ａｌ Ａｄ
ｖａｎｃｅｄ ｃａｐａｂｉｌｉｔｉｅｓ ｆｏｒ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ ｗｉｔｈ Ｑｕａｎ
ｔｕｍ ＥＳＰＲＥＳＳＯ［Ｊ］ Ｊ Ｐｈｙｓ：Ｃｏｎｄｅｎｓ Ｍａｔｔｅｒ，
２０１７，２９：４６５９０１

［２３］　 Ｈｉｎｕｍａ Ｙ，Ｐｉｚｚｉ Ｇ，Ｋｕｍａｇａｉ Ｙ，ｅｔ ａｌ Ｂａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ｄｉａｇｒａｍ ｐａｔｈｓ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ［Ｊ］ Ｃｏｍｐｕｔ
Ｍａｔｅｒ Ｓｃｉ，２０１７，１２８：１４０

［２４］　 Ｓａｎｇａｌｌｉ Ｄ，Ｆｅｒｒｅｔｔｉ Ａ，Ｍｉｒａｎｄａ Ｈ，ｅｔ ａｌ Ｍａｎｙ －
ｂｏｄｙ ｐｅｒｔｕｒｂａｔｉｏｎ ｔｈｅｏｒｙ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ｙａｍｂｏ

ｃｏｄｅ［Ｊ］ Ｊ Ｐｈｙｓ：Ｃｏｎｄｅｎｓ Ｍａｔｔｅｒ，２０１９，３１：
３２５９０２

［２５］　 Ｐｉｚｚｉ Ｇ，Ｖｉｔａｌｅ Ｖ，Ａｒｉｔａ Ｒ，ｅｔ ａｌ Ｗａｎｎｉｅｒ９０ ａｓ ａ
ｃｏｍｍｕｎｉｔｙ ｃｏｄｅ：ｎｅｗ ｆｅａｔｕｒｅｓ ａｎｄ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ［Ｊ］ Ｊ
Ｐｈｙｓ：Ｃｏｎｄｅｎｓ Ｍａｔｔｅｒ，２０２０，３２：１６５９０２

［２６］　 Ｗａｎｇ Ｙ，Ｙａｎｇ Ｆ，Ｌｉ Ｘ，ｅｔ ａｌ Ｅｐｉｔａｘｉａｌ ｇｒｏｗｔｈ ｏｆ
ｌａｒｇｅ － ｓｃａｌｅ ｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ ＣｓＰｂＢｒ３ ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅ ｔｈｉｎ
ｆｉｌｍｓ ｗｉｔｈ Ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ ｐｈｏｔｏｒｅｓｐｏｎｓｅ ｐｒｏｐｅｒｔｙ［Ｊ］
Ａｄｖ Ｆｕｎｃｔ Ｍａｔｅｒ，２０１９，２９：１９０４９１３

［２７］　 Ｇａｌｌｅｇｏ Ｓ Ｖ，Ｅｔｘｅｂａｒｒｉａ Ｊ，Ｅｌｃｏｒｏ Ｌ，ｅｔ ａｌ Ａｕｔｏｍａｔｉｃ
ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｓｙｍｍｅｔｒｙ － ａｄａｐｔｅｄ ｔｅｎｓｏｒｓ ｉｎ ｍａｇｎｅｔｉｃ
ａｎｄ ｎｏｎ － ｍａｇｎｅｔｉｃ ｍａｔｅｒｉａｌｓ：ａ ｎｅｗ ｔｏｏｌ ｏｆ ｔｈｅ Ｂｉｌｂａｏ
ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｓｅｒｖｅｒ［Ｊ］ Ａｃｔａ Ｃｒｙｓｔａｌｌ Ａ，２０１９，
７５：４３８

［２８］　 Ｔｏｍａｎｏｖá Ｋ，Ｃｕｂａ Ｖ，Ｂｒｉｋ Ｍ Ｇ，ｅｔ ａｌ Ｏｎ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃ
ｔｕｒｅ，ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ，ａｎｄ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｕｌｔｒａｆａｓｔ ｂｌｕｅ －
ｅｍｉｔｔｉｎｇ ＣｓＰｂＢｒ３ ｎａｎｏｐｌａｔｅｌｅｔｓ ［Ｊ］ ＡＰＬ Ｍａｔｅｒ，
２０１９，７：０１１１０４

［２９］　 Ｙｅｔｔａｐｕ Ｇ Ｒ，Ｔａｌｕｋｄａｒ Ｄ，Ｓａｒｋａｒ Ｓ，ｅｔ ａｌ Ｔｅｒａｈｅｒｔｚ
ｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ ｗｉｔｈｉｎ ｃｏｌｌｏｉｄａｌ ＣｓＰｂＢｒ３ ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅ ｎａｎｏ
ｃｒｙｓｔａｌｓ：ｒｅｍａｒｋａｂｌｙ ｈｉｇｈ ｃａｒｒｉｅｒ ｍｏｂｉｌｉｔｉｅｓ ａｎｄ ｌａｒｇｅ
ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ ｌｅｎｇｔｈｓ［Ｊ］ Ｎａｎｏ Ｌｅｔｔ，２０１６，１６：４８３８

［３０］　 Ｒａｍａｄｅ Ｊ，Ａｎｄｒｉａｍｂａｒｉａｒｉｊａｏｎａ Ｌ Ｍ，Ｓｔｅｉｎｍｅｔｚ Ｖ，ｅｔ
ａｌ Ｆｉｎｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｅｘｃｉｔｏｎｓ ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎ － ｈｏｌｅ ｅｘ
ｃｈａｎｇｅ ｅｎｅｒｇｙ ｉｎ ｐｏｌｙｍｏｒｐｈｉｃ ＣｓＰｂＢｒ３ ｓｉｎｇｌｅ ｎａｎｏｃｒｙｓ
ｔａｌｓ［Ｊ］ Ｎａｎｏｓｃａｌｅ，２０１８，１０：６３９３

［３１］　 Ｈａｎ Ｘ，Ｗａｎｇ Ｘ，Ｆｅｎｇ Ｊ，ｅｔ ａｌ Ｃａｒｒｉｅｒ ｍｏｂｉｌｉｔｙ ｅｎ
ｈａｎｃｅｍｅｎｔ ｉｎ （１２１）－ ｏｒｉｅｎｔｅｄ ＣｓＰｂＢｒ３ ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅ
ｆｉｌｍｓ ｉｎｄｕｃｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｔａｉｌｏｒｉｎｇ ｏｆ ＰｂＢｒ２
ｐｒｅｃｕｒｓｏｒ ｆｉｌｍｓ［Ｊ］ ＡＣＳ Ａｐｐｌ Ｅｌｅｃｔｒｏｎ Ｍａｔｅｒ，
２０２０，３：３７３

［３２］　 Ｃｈｅｎ Ｑ，Ｗａｎｇ Ｚ，Ｓｏｎｇ Ｚ，ｅｔ ａｌ Ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ
ｏｎ ｔｈｅ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｏｐｔｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ
ｑｕａｓｉ ｔｗｏ － ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅ ＣｓＰｂＢｒ３ ｎａｎｏｐｌａｔｅ
ｌｅｔｓ［Ｊ］ Ｊ Ｌｕｍｉｎ，２０２１，２３９：１１８３９２

［３３］　 Ｐｕｐｐｉｎ Ｍ，Ｐｏｌｉｓｈｃｈｕｋ Ｓ，Ｃｏｌｏｎｎａ Ｎ，ｅｔ ａｌ Ｅｖｉｄｅｎｃｅ
ｏｆ ｌａｒｇｅ ｐｏｌａｒｏｎｓ ｉｎ ｐｈｏｔｏｅｍｉｓｓｉｏｎ ｂａｎｄ ｍａｐｐｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅ
ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅ ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ ＣｓＰｂＢｒ３ ［Ｊ］ Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ
Ｌｅｔｔ，２０２０，１２４：２０６４０２

［３４］　 Ｙｕ Ｃ Ｊ，Ｋｏ Ｕ Ｈ，Ｈｗａｎｇ Ｓ Ｇ，ｅｔ ａｌ Ｆｉｒｓｔ － ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ
ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｍａｔｅｒｉａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｎｄ ｓｔａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｉｎｏｒｇａｎｉｃ
ｈａｌｉｄｅ ｐｅｒｏｖｓｋｉｔｅ ｓｏｌｉｄ ｓｏｌｕｔｉｏｎｓ ＣｓＰｂ （Ｉ１ － ｘＢｒｘ）３［Ｊ］．
Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ Ｍａｔｅｒ，２０２０，４：０４５４０２
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