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摘要    采用基于第一性原理的密度泛函理论赝势平面波方法系统地计算了正交相

Ru2Si3 的电子结构、态密度和光学性质, 计算结果表明 Ru2Si3 是一种直接带隙半导体, 
禁带宽度为 0.51 eV; 其能态密度主要由 Ru 的 4d 层电子和 Si 的 3p 层电子的能态密度

决定; 静态介电函数ε1(0)＝16.83; 折射率 n0＝4.1025; 吸收系数最大峰值为 2.8×105 

cm−1; 并利用计算的能带结构和态密度分析了 Ru2Si3材料的介电函数、反射谱、折射率

以及消光系数等光学性质, 为 Ru2Si3光电材料的设计与应用提供了理论依据. 
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近几年, 人们对半导体过渡金属硅化物的研究

越来越多, 对于它们在光电和热电器件上的应用已

经引起了很大的兴趣[1]. Ru2Si3 由 Ru 和 Si 元素组成, 
它们无毒无污染, 而且 Ru2Si3 是 RuSi 系统中唯一稳

定的化合物, 同时正交相的Ru2Si3具有高迁移率和大

的吸收系数, 在 Si 的(001)面和(111)面上能成功地外

延生长, 和传统的 Si 工艺兼容, 在太阳能电池、发光

材料、热电材料等光电领域有重要应用前景, 是目前

最引人瞩目的环境半导体光电子材料之一.  
光电子材料的光电性能主要由介电函数、折射

率、光电导率、吸收系数等表征, 而这些光学常数由

费米面附近的能带结构、载流子浓度和迁移率等决 
定 . 因此, 研究和计算光电材料的电子结构成为必 
要. 1975年 Poutcharovsky等人[2]首次提出 Ru2Si3的正

交晶结构, 并且得到 Perring 等人[3]的证实, 1998 年

Henrion 等人[4]运用局域密度近似(LDA: local density 
approximation) 的线性化 Muffin-Tin 球轨道方法

(LMTO: linear-muffin-tin-orbital)计算了正交相 Ru2Si3

的能带结构, 并且用光谱椭偏法、紫外可见-近红外光

谱法(UV-VIS-NIR)对其光学特性进行了简单的分析, 
得出 Ru2Si3 的直接带隙值为 0.42 eV. 2000 年 Henrion
等人[5]又用了 LMTO-ASA(the linear muffin-tin orbital 
method in the atomic-spheres approximation)方法对

Ru2Si3 的电子能带结构进行了计算, 得到直接带隙值

为 0.4 eV, 并发现 Ru2Si3 的光学性质优于 β-FeSi2. 
2001 年 Shaposhnikov 等人[6]采用全势缀加平面波法

(FLAPW: full-potential linear-augmented-plane-wave)
计算了Ru2Si3的能带结构和态密度, 得到直接带隙值

为 0.47 eV, 并分析了极化下的吸收系数. 近年来, 
Imai 等人 [7]使用基于密度泛函理论 DFT(density 
functional theory)的第一性原理计算方法对 Ir3Si5, 
RhSi, IrSi, PdSi, PtSi, Pd3Si, Ru4Si3 等材料的能带结构

及态密度进行了计算, 但是并没有对Ru2Si3进行具体

的计算分析. 目前有关Ru2Si3电子结构的理论研究在
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国外虽有为数不多的报道, 但对它光学性质方面的

研究也只是简单的分析了其吸收系数及极化下的介

电函数, 而在国内, 这方面的工作还未见报道. 鉴于

此, 本文采用目前计算机模拟实验中较先进的基于

密度泛函理论 DFT 的赝势平面波方法对正交相

Ru2Si3 的能带结构、态密度、介电函数、吸收系数、

折射率、反射率、光电导率和能量损失函数进行了全

面的计算, 并对其机理进行了详细分析.   

1  理论模型和计算方法 

1.1  理论模型 

Ru2Si3属于正交晶系, 群空间为 Pbcn(No.60), 晶
格常数为 a = 1.1057 nm, b = 0.8934 nm, c = 0.5533 
nm[8]; 晶面角α = β = γ = 90°; 每个晶胞 (unit cell)中
包含 40 个原子: 其中 16 个钌(Ru)原子和 24 个硅(Si)
原子, Ru 原子和 Si 原子在原胞中各有 3 种不同的原

子环境, 即 3 套不等价的 Ru 和 Si 原子通过对称变换

而构成整个晶胞, 晶胞结构如图 1 所示.  

 

图 1  Ru2Si3 正交相晶体结构示意图 

1.2  计算方法 

本文所有的计算都是由 Material studio 4.0 中的

CASTEP 软 件 (Cambridge sequential total energy 
package)[9]完成的. CASTEP 软件是一个基于密度泛

函方法的从头算量子力学程序. 利用总能量平面波

赝势方法, 将离子势用赝势替代, 电子波函数通过平

面波基组展开, 电子-电子相互作用的交换和相关势

由局域密度近似(LDA)或广义梯度近似(GGA: gene-
ralized gradient approximation)进行校正, 它是目前较

为准确的电子结构计算的理论方法.  
密度泛函理论中, 单电子运动的薛定谔方程可

以表示为(原子单位) 
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其中 qZ 为核电荷, ( )i rΦ 为单电子波函数, in 为本征

态的电子占据数, ρ(r)为多电子密度. (1)式中第一项

代表体系中有效电子动能; 第二项代表原子核对电

子的吸引能 , 其具体形式采用规范保持赝势

(norm-conserving pseudopotentials)表达; 第三项是电

子之间的库仑能; 第四项是交换和相关能, 其具体形

式可由局域密度近似和广义梯度近似等表示.  
在模拟过程中, 采用周期性边界条件, 单电子轨

道波函数满足布洛赫(Bloch)定理, 采用平面波基组

展开为 

 ( ) ( ) ( ) ( ) exp i exp i ,k k
i i

g
r k r c g k rΦ = ⋅ ⋅∑  (3) 

式中 g 是原胞的倒格矢, k 是第一布里渊(Brillouin)区

的波矢 , ( )k
ic g 是单电子轨道波函数的傅里叶

(Fourier)级数.  
计算用的晶格常数都为实验值, 首先用 BFGS 算

法[10~13](由 Broyden, Fletcher, Goldfarb 和 Shannon 提

出的一种能对固定外应力的晶胞进行优化的算法)对
晶体模型进行结构优化, 它可以迅速找出能量最低

的结构, 而且可以对晶格原子的位置进行优化: 将原

胞中的价电子波函数用平面波基矢进行展开, 超软

赝势(USPP: ultra-soft psuedopotential)用以平面波展

开的能量截至值为 330 eV, 迭代过程中的收敛精度

为 1×10−6 eV. 交换关联势采用 Perdew-Burke-Eru- 
zerhof(PBE)提出的广义梯度近似(GGA)方法 [14]. 布
里渊区积分采用 Monkhors-Pack[15]形式的高对称特殊

k 点方法, 计算使用了 8 个对称的 k 点, 并且 k 网格

点设置为 4×5×5, 能量计算都在倒易空间中进行.  

1.3  光学性质的理论描述 

在线性响应范围内, 固体宏观光学响应函数通

(1) 
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常可以由光的复介电函数 1 2( ) ( ) i ( )ε ω ε ω ε ω= + 或复

折射率 ( ) ( ) i ( )N nω ω κ ω= + 来描述. 其中, 

 2 2
1 ,nε κ= −  (4) 

 2 2 .nε κ=  (5) 

在讨论光与固体相互作用时, 通常采用绝热近

似和单电子近似. 由于间接跃迁为二级过程, 发生的

几率比直接跃迁要低得多, 故可以忽略声子在间接

跃迁过程的参与, 仅考虑电子激发. 从量子力学的观

点看, 带间跃迁的光吸收过程是电子在辐射电磁场

微扰作用下从低能态跃迁到高能态的过程. 根据直

接跃迁几率的定义和克喇末 -克朗尼格 (Kramers- 
Kronig)色散关系可以推导出晶体介电函数的虚部和

实部、吸收系数 ( )α ω 、反射率 R(ω)、复光电导率等, 

并可对光学性质进行分析[16,17].  
从直接跃迁几率的定义可推导出下面计算的理

论公式:  
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其中 C, V 分别表示导带和价带, BZ 为第一布里渊区, 

K 为倒格矢, 2( )CV⋅a M K 为动量跃迁矩阵元, ϖ 为

角频率, ( )CE K 和 ( )VE K 分别为导带和价带上的本

征能级.  

2  计算结果和讨论 

2.1  体系优化 

为了得到体系的稳定结构, 在Ru2Si3实验晶格常

数值附近对原胞体积和总能量进行了优化计算, 通
过计算这些不同原胞体积下体系的总能量, 得出了

Ru2Si3 的晶格常数 a, b, c. 表 1 是 Ru2Si3 正交相结构

优化后的晶格常数.  

表 1  Ru2Si3 正交结构优化后的晶格常数 
物理参量/nm 实验值 理论值 误差/% 

a 1.1057 1.1075 2.4 
b 0.8934 0.8896 1.6 
c 0.5533 0.552 0.2 

 
由表 1 可看出, 几何优化后得到的理论晶胞参数

与实验值非常接近, 误差在 0.2%~2.4%. 本文以下的

计算结果都是在这个平衡晶格常数下给出的.  

2.2  能带结构 

采用优化后的晶格常数, 利用 GGA 近似处理交

换关联泛函, 超软赝势处理离子实与价电子之间的

相互作用, 平面波基组描述体系电子的波函数, 通过

计算得到了 Ru2Si3 沿布里渊区高对称点方向的能带

结构. 图 2 为 Ru2Si3 禁带附近的能带结构的片断, 图
中虚线(零点)代表费米能级. 从图 2 中可以看到, 在
费米面与−2~2 eV 之间的能级曲线分别相应地构成

Ru2Si3 的价带和导带. 第一布里渊区中高对称 k 点在

价带顶 EV 和导带底 EC 的特征能量值见表 2. 由表 2
可以看出, Ru2Si3 的能带在价带的 G 点得到最大值 0 
eV, 同时也在导带的 G 点取得最小值 0.51 eV, 因此

Ru2Si3是直接带隙型半导体材料, 并且在 G 点处有一

个直接跃迁的带隙, 带隙宽度 Eg = 0.51 eV.  

 

图 2  Ru2Si3 禁带附近的能带结构 

2.3  电子态密度 

计算中 Ru2Si3 的 Ru 原子的 4p64d75s1 为价电子, 
Si 原子的 3s23p2 为价电子. 图 3 为 Ru2Si3 的总态密度 

(7) 

(6)
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表 2  第一布里渊区中高对称 k 点在价带顶 EV和导带底 EC 的特征能量值(eV) 
 G Z T Y S X U R 

EV 0.000 −0.503 −0.737 −0.313 −0.567 −0.550 −0.790 −0.807 
EC 0.51 1.123 1.330 0.574 0.755 0.701 1.150 1.303 

 

 

图 3  Ru2Si3 的总态密度及 Ru, Si 的部分态密度 
 
图(DOS)和 Ru, Si 的部分态密度图(PDOS). 对于总态

密度, 单位是 electrons/(cell eV), 对于各亚层电子的

能态密度, 单位是 electrons/(atom eV).  
从图 3 可以看出, 在电子能量较小的范围(−14 ~ 

−5 eV), Ru2Si3 的态密度主要由 Si 的 3s 态电子和 Ru
的 4d 态电子构成, Ru 的 4p 态电子和 Si 的 3p 态电子

只有很小的贡献; 在−5 ~ 0 eV 的能量范围内, Ru2Si3

的态密度主要由 Ru 的 4d 态电子构成, Ru 的 4p 态电

子和 Si 的 3p 态电子也有所贡献(图中 E = 0 eV 处为

电子费米能级); 在能量大于 0 eV的范围, Ru2Si3的态

密度主要由 Ru 的 4d 态电子和 Si 的 3p 态电子共同构

成, 而 Ru 的 4p 态电子和 Si 的 3s 态电子也有较小的

贡献. 可见, Ru2Si3 价带主要是由 Si 的 3p, 3s 态电子

及 Ru 4d 态电子构成. 而且, 价带的延展从 0 ~ −12.7 
eV, 其最大的峰值出现在能量为−3.28 eV 的位置; 导
带主要由 Ru 的 4d 及 Si 的 3p 态电子构成. 由此可以

看出, Ru2Si3 的电传输性质及载流子类型主要由 Si 的
3p 层电子及 Ru 的 4d 层电子决定.  

2.4  光学性质 

2.4.1  Ru2Si3复介电函数 

晶体的光学响应通常用复介电函数ε (q, ω), 其
中 q 是光子和电子相互作用的动量传递, ω 代表能量

的传递. 通常我们采用电偶极子近似, 即 q=0. 介电

函数作为沟通带间跃迁微观物理过程与固体电子结

构的桥梁, 反映了固体能带结构及其他各种光谱信  
息[17]. Ru2Si3 作为半导体材料, 其光谱是由能级间电

子跃迁所产生的, 各个介电峰可以通过Ru2Si3的能带

结构和态密度来解释.  
图 4 为 Ru2Si3 光学介电函数的实部ε1 和虚部ε2

的变化曲线 (实部 ε1 和虚部 ε2 的关系 : 1
21
π

ε = +  

 2
2 2 0

( )
dP ω ε ω ω

ω ω
∞ ′ ′

′
′ −∫ ). 在低能段, 介电函数的实部ε1 随

能量的增加而增大, 当能量大约为 1.85 eV 时达到最

大值, 与反射谱中 1.95 eV 处的带边反射峰相对应. 
然后随着光子能量增大而逐渐减小, 经计算得到静

态介电常数ε1(0)=16.83(与文献[6]中提到的相近似). 
ε2 的第一峰值主要是由最高的价带到最低的导带间

的电子跃迁产生的, 图 4 中ε2 的基本吸收边位于 1.04 
eV, 而在能量为 2.26 eV 处ε2 达到第一峰值, 这源于

能带图上价带顶到导带底的电子跃迁. 随着光子能

量的增大, ε2 逐渐增加, 出现第二阶段峰值, 这源于

带间跃迁. 在入射光能量小于 6 eV 的范围内, Ru2Si3

的介电函数虚部ε2 出现了 5 个介电峰: E0~E4, 他们所

对应的光子能量分别为 1.23, 2.26, 2.72, 3.79, 5.35 eV, 
其中 1.23 eV 对应于图 2 中 Y 点的费米面下第二条能

级到 S 点的费米面上第三条能级的带间跃迁; 2.26 eV
对应于图 2 中 T 点的费米面下第 1 条能级到 X 点费

米面上第 7 条能级的带间跃迁; 2.72 eV 对应于图 2 中

T 点的费米面下第 1 条能级到 X 点的费米面上第 19
条能级的带间跃迁; 3.79 eV对应于图 2中R点的费米

面下第 2 条能级到 X 点的费米面上第 24 条能级的带

间跃迁; 5.35 eV 对应于图 2 中 T 点的费米面下第 25
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条能级到 Y 点的费米面上第 24 条能级的带间跃迁. 
随着光子能量的继续增大, ε2 最终趋近于 0.  

 

图 4  Ru2Si3 的介电函数的实部ε1 和虚部ε2 

2.4.2  Ru2Si3吸收谱 

吸收系数表示光波在介质中单位传播距离光强

度衰减的百分比. 利用介电函数和吸收系数的关系

2a
nc
ω ε= , 可以得到 Ru2Si3 的吸收系数(图 5). 由图 5

可知, 在能量低于 0.28 eV以及能量大于 15.7 eV的范

围 Ru2Si3 对光的吸收为零. 当光子能量大于 0.506 eV
后吸收系数开始增大(与文献[5]中计算的 0.5 eV 结果

一致), 与计算的直接带隙 0.51 eV 相对应. 吸收系数

在能量为 6.38 eV 处达到最大峰值 2.8×105 cm−1, 能量

大于 6.38 eV 后吸收系数随着光子能量的增加逐渐减

小, 能量达到 15.7 eV 时吸收系数减小到零. 对于 
Ru2Si3, 具有数量级为 105 cm−1 的吸收系数, 光的吸

收实际上集中在晶体很薄的表面层内. 这是由于, 半
导体材料内部有自由电子存在 ,  光波在传播过程 

 

图 5  Ru2Si3 的吸收系数 

中在导电媒质内激起传导电流, 光波的部分能量转

换为电流的焦耳热. 

2.4.3  Ru2Si3复折射率 

由复折射率和介电函数的关系 2 2
1 ,nε κ= −  2ε =  

2 ,nκ  可以得到 Ru2Si3 折射率 n 和消光系数κ (图 6). 

折射率 n0＝4.1025, n的主要峰值出现在能量为 1.50 ~ 
2.07 eV 范围内, 最大峰值处对应的光子能量的值为

1.88 eV, 光子能量大于 2.07 eV 后折射率随光子能量

的增加逐渐减小. 由图 6 可知在能量处于 3.1399~ 
14.0566 eV 的范围内 1( )ε ω <0, 由微分克喇 末-克朗

尼格关系知道, 1( )ε ω 可以从 2 ( )ε ω 的微分并在一个

相当宽的频率区间内积分得到, 因此, 1( )ε ω 在 2 ( )ε ω

上升和下降的斜率最大处分别出现极大和极小, 并与

实轴两次相交 , 该频率为 3.1399 和 14.0566 eV,    
其中 3.1399 eV 与共振效应频率 (记为 ω0)很近 , 

14.0566 eV 与等离子体频率(记为ωp)很接近 . 由于

2 2
1( ) ( ) ( ),n ω κ ω ε ω− = 因此在这一频域内 , 1( )ε ω 的

谷对应 ( )κ ω 的峰, 并且在高频和低频极限下, ( )κ ω

趋近于 0; 同样由微分的克喇末-克朗尼格关系可以

得到, ( )n ω 在 ( )κ ω 的上升沿和下降沿出现峰和谷, 

这对应了反射率在 3.1399~14.0566 eV 的范围内达到

极大值. 从波矢方程 2 2 ( )cω ε = ⋅K K 可以看出, 对于

实的ω, 1( )ε ω <0意味着波矢K为虚数, 也就是说, 在

此频域内光不能在固体中传播; 由式 2 2
1 nε κ= − 看

出, 在这一频域内 ( ) ( )nκ ω ω> , 实际上 n 很小, 此时

反射率比较大, Ru2Si3 呈现出金属反射特性. 与吸收

系数相对应, Ru2Si3的消光系数κ 在能量低于 0.24 eV
以及能量大于 15.7 eV 的范围内为零, κ 的主要峰值

出现在能量为 2.57~6.38 eV 范围内, 能量大于 6.38 
eV 后消光系数随光子能量的增加而减小, 在光子能

量达到 15.7 eV 时消光系数κ减小到零. 同时, 消光系

数在带边表现出强烈的吸收特征. 

2.4.4  Ru2Si3反射谱 

光由空气直接垂直入射到具有复折射率的介质

中 , 即 1 21,  i ,n n n k= = +  可得到反射率与复折射率
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的关系为 : 
2 2

2 2
( 1)( )
( 1)
n kR
n k

ϖ − +=
+ +

(如 5 式 ). 图  7 为

Ru2Si3 的反射谱, 可以看出在能量在 1.95~5.47 eV 范

围内有部分反射发生, 但反射谱带间跃迁主要发生

在 7.14~13.75 eV 的高能区域, 这一区域内平均反射

率可达 85%, 而且当能量为 13.293 eV 时, 反射率更

是达到 0.953 趋近于 1, 这是由于在这一能量范围

Ru2Si3 呈现出金属反射特性, 入射光大部分被反射了, 
对应折射率 n 的值趋于零. 这表明 Si 的 3p 与 Ru 的

4d 电子具有很深的能级, 这与计算所得的能带结构

和态密度是一致的. 根据计算结果可知, Ru2Si3 的价

带电子态分布是不均匀的, 主要由 Si 3p 态贡献的下

价带区(−14 ~ −5eV)和 Ru 4d态贡献的上价带区(−5~0 
eV)其态密度表现出强烈的局域化特征, 对 Ru2Si3 的

电子结构及其成键特征有重要影响.  

 

图 6  Ru2Si3 的复折射率 

 

图 7  Ru2Si3 的反射谱 

2.4.5  Ru2Si3光电导率 

半导体的光电导是指光照引起半导体电导率改

变的现象, 这种改变可以是电导率的增加, 也可以是

电导率的下降. 光电导效应是半导体各种光电子应

用(如辐射的探测和测量, 太阳能光电能量转化等)的
物理基础. 图 8 是 Ru2Si3 复光电导率, 从图中可以看

出, Ru2Si3的光电导率的实部在能量低于0.24 eV和能

量大于 15.7 eV的范围内为零, 主要峰值出现在 2.57~ 
6.38 eV 的能量范围内, 与前面的吸收系数和消光系

数的峰值出现的位置完全对应. 到 2.7582 eV 达到最

大值, 这属于带间激发跃迁结果, 根据能带和态密度

的结果可以判断这些带间跃迁主要来源于 Si 的 3p 态

电子向 Ru 的 4d 态电子的带间跃迁.  

 

图 8  Ru2Si3 的光电导率 

2.4.6  Ru2Si3损失函数 

从介电常数可以进一步得到材料电子的能量损

失函数, 它描述了电子通过均匀的电介质时能量的

损失情况, 计算式为 

1( ) Im
( )

L ω
ε ω

⎛ ⎞−= ⎜ ⎟
⎝ ⎠

2
2 2
1 2

( )
( ) ( )

ε ω
ε ω ε ω

=
⎡ ⎤+⎣ ⎦

. 

损失函数的峰值代表与等离子体振荡相关联的特性, 
相应的振荡频率称为等离子体频率. 图 9 为 Ru2Si3 的

电子能量损失函数 . 由图可知 , Ru2Si3 在能量小于

0.24 eV 时 Ru2Si3 的电子能量损失为零, 其最大的能

量损失峰大约在 14.0566 eV 处 ( 损失值达到 : 
175.7867), 它对应于 Ru2Si3 体相等离子体边缘能量. 
另外, 根据计算的 Si 和 Ru 部分态密度可知: 在 12.5,  
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图 9  Ru2Si3 损失函数 

13.14 eV 处的次能量损失峰值来源于 Si 3p 到 Ru 4d
的能级跃迁. 

从上述光学性质可以看出, 阻尼谐振子近似下

Ru2Si3 可以分为 4 个区域:  
(ⅰ) 0ω ω , 低频透明区: 在这一区域内, 表

征吸收的光学量, 1 2( ), ( ), ( )κ ω σ ω ε ω 都随频率减小而

趋近于 0, 折射率从静态的 n(0)随频率的增加而增大, 
呈正常色散, Ru2Si3 是透明的.  

(ⅱ) 0ω ω≈ , 共振吸收区: 在这一区域内, 与吸

收有关的量, 1 2( ), ( )σ ω ε ω 在 0ω ω= =2.7582 eV 处出

现极大, 离开 0ω 递减, 在高频和低频下, 都趋近于 0. 

因此 , 2 1( ),  ( )ε ω σ ω 的色散曲线峰值在 0ω 表示一种

共振吸收, 即当入射光频率与体系的固有频率相等

时, 光与体系的能量交换作用最大, 体系对光的吸收

最强, 与吸收系数在能量为 6.38 eV 处达到最大峰值

也是一致的. 在该区域内, 折射率由正常色散转变为

反常色散, 即随频率的增加而减小.  
(ⅲ) 0 pω ω ω< < , 金属反射区: 在这一区域内, 

1( )ε ω <0. 在此频率范围内 , 光不能在固体中传播 , 

反射率很高, Mg2Si 呈现金属反射特性;  
(ⅳ) 0ω ω , 高频透明区: 在这一区域内, 表

征固体吸收的量都趋近于 0, 折射率随频率的变化为

正常色散, Ru2Si3 再次转变为透明的.  

3  结论 
本文使用基于第一性原理的密度泛函理论(DFT)

赝势平面波方法对正交相 Ru2Si3 的能带结构、态密 
度和光学性质进行了分析计算. 计算结果表明 Ru2Si3

为典型的直接带隙半导体, 其能带结构在点 G 处的

直接带隙为 0.51 eV; 其光学性质主要由 Ru 的 4d 层

电子和 Si 的 3p 层电子的能态密度决定; 复介电函数

的计算表明Ru2Si3具有各向异性的性质; 吸收系数在

能量为 6.38 eV处达到最大峰值 2.8×105 cm−1; 折射率

n0＝4.1025, 消光系数随光子能量的变化与吸收谱完

全对应, 在带边表现出强烈吸收特征; 对反射谱和电

子能量损失谱与计算所得态密度的关系进行了分析, 
结果表明Ru2Si3的价带电子态分布是不均匀的, 主要

由 Si 3p 态贡献的下价带区(−14 ~ −5 eV)和 Ru 4d 态

贡献的上价带区(−5 ~ 0 eV)其态密度表现出强烈的

局域化特征, 对Ru2Si3的电子结构及其成键特征有重

要影响.  
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First-principles calculations on the electronic structure 
and optical properties of Ru2Si3 

Cui DongMeng, Xie Quan, Chen Qian, Zhao FengJuan & Li XuZhen 

Institute of New Type Optoelectronic Materials and Technology, College of Electronic Science & Information Technology, 

Guiyang 550025, China 

The electronic structure and optical properties of the stable orthorhombic Ru2Si3 have been cal-
culated using the first-principle density function theory pseudopotential method. The results 
show that: Ru2Si3 is a direct semiconductor material with a band gap of 0.51 eV. The density of 
state is mainly composed of Ru 4d and Si 3p. The static dielectric function ε1(0) is 16.83; the ref-
lectivity n0 is 4.1025, the biggest peak of absorption coefficient is 2.8×105 cm−1. Furthermore, 
dielectric functions, reflection spectra, refractive index and extinction coefficient of Ru2Si3 are 
analyzed in terms of calculated band structure and density of state. The results offer theoretical 
data for the design and application of the optoelectronic material Ru2Si3．  

Ru2Si3, electronic structure, optical properties, first-principles 

 


