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计算模拟在“近代物理实验”教学中的应用

王 潇 梁 莹 罗锻斌 张 孟

(华东理工大学物理学院,上海 200237)

摘 要 “近代物理实验”是物理类专业的一门必修课程,结合近代物理实验课程的特点以及培

养目标,将前沿的科学研究思想和方法引入到教学实践是实验课程改革的重要方向之

一。本文介绍了我校在近代物理实验中开设计算模拟实验,以常规光电效应实验内容

为基础设计物理建模和模拟内容,通过研究光电阴极材料的结构和特性增强基础实验

的内涵和深度,加深学生对相关物理概念、计算模拟过程与思路的理解掌握,提高学生

的科创水平,提升综合应用知识的能力,为高校实验课程改革提供一定的参考价值。
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  物理学是一门以实验为基础的学科,物理实

验教学在物理专业学生的培养中具有非常重要的

作用。我校“普通物理实验”针对低年级(大一、大
二)物理专业学生开设,主要涉及力、热、电、光等

56



物理与工程

基础实验,向学生传授实验设计思想、实验方法,
培养学生的动手实践能力,提升科学素养。《近代

物理实验》面向物理专业高年级学生(大三),课程

更多强调物理思想的建立,科学思维的锻炼,综合

能力的提高。近年来随着科学技术的快速发展,
大学教育的教学内容和模式进入了革新阶段,这
就要求在物理实验课程中也与时俱进地注入教学

新理念和教学新模式[1],在教学实践中更加注重

培养学生的工程思维、创新意识和独立分析问题、
解决问题的综合能力。

利用计算机进行计算模拟是解释实验现象、
验证假说、优化实验或工程设计、解决复杂物理问

题的一种新兴科学研究方法,已被广泛应用于物

理、材料、化学、生物制药、机械等领域[2,3]。计算

模拟对实验场所要求较低,不受时空的限制,因此

在教学中可广泛开展,许多高校已经开始在一些

专业课程的教学中利用计算模拟将抽象的物理化

学过程进行再现,使学生在深入理解相关专业概

念的同时了解计算模拟,培养学生的分析能力和

创新能力,开拓研究性思维[4-7]。另外计算模拟实

验可以综合应用量子力学、固体物理、计算物理等

相关专业知识,因此,在物理类高年级《近代物理

实验》课程中,我们设计了以基础实验为立足点,
开设使用计算模拟方法的研究性实验内容,通过

建模计算、数据分析等环节激发学生的学习兴趣,
将理论用于实践,培养科研思维,提升科学实验素

养,开阔思维和眼界。
光电效应实验在物理学发展史上具有里程碑

意义。自1887年赫兹发现光电效应以来,许多研

究者对光电效应理论及实验进行了深入的研究。
利用光电效应制造的光电转换器可以实现光信号

与电信号之间的相互转换,这些光电转换器如光

电管、光敏电阻、光电耦合器、光敏二极管、光电

池、光电倍增管等已广泛应用于电影、电视、制造、
医疗、环保、红外探测、光纤通信、自动控制等领

域。在华东理工大学《普通物理实验》中开设了光

电效应相关实验,实验内容包括记录光电管光伏

特性曲线,读取阈值电压计算普朗克常数,通过实

验实践理解和掌握光电效应的原理和科学规律。
为了开拓科创思维,将前沿研究方法引入实验教

学,在《近代物理实验》中我们设计了一个与光电

效应相关的使用计算模拟的探究型实验,使学生

通过计算模拟深入研究光电效应实验背后的物理

机理。相关的实验内容主要包括以理论计算辅助

研究光电阴极材料的结构和特性,通过计算材料

功函数加深对其物理概念的理解,掌握以理论计

算筛选阴极材料的原理和方法,了解计算模拟用

于科学研究的基本思路,学时为4学时。将计算

机模拟手段与实验教学相结合,可在学生通过实

验验证光电效应规律的基础上,深入理解实验现

象背后的物理实质及实验设计思路,了解相关操

作,实现数字化赋能实验教学,培养学生的创新思

维和科研素养,以及利用现代信息化手段解决复

杂问题的能力,实现高质量教学。

1 实验内容

光电效应测试仪中光电管的常用阴极材料有

银 铯 氧(Ag-Cs-O)和锑 铯(Sb-Cs)等[8],其中

银 铯 氧是最早出现的一种实用光电阴极材料,
对可见光和近红外敏感,我校光电效应测试仪中

光电管使用的即为此类阴极材料。新设实验要求

学生通过计算模拟来分析判断阴极材料中 Ag、

O、Cs三种元素的可能结合方式,比如是形成了三

元化合物还是构建了异质结构,使用密度泛函理

论计算结构的功函数及其他物理性质,判断是否

能产生光电效应并分析原因。目前,基于量子力

学原理的密度泛函理论(Density
 

Functional
 

The-
ory,DFT)是研究材料多电子体系电子结构的一

种普遍方法[9]。这种计算模拟方法可以预测材料

的结构参数和物理化学性质,通过与实验结果进

行对 比 能 进 一 步 解 释 实 验 现 象 的 本 质 和 反

应[10,11]。通过该实验使学生初步了解计算模拟方

法、计算思路以及核心物理概念,进而理解计算模

拟的原理和作用,培养学生的团队协作、自主学

习、科研分析、创新思维等多项能力,提高科研

素养。

2 计算模拟环节

整个模拟过程采用具有友好操作界面的 Ma-
terials

 

Studio
 

(MS)软件中Castep计算程序包完

成,选用广义梯度近似GGA中的Perdew-Burke-
Ernerhof(PBE)[12]。在结构弛豫过程中,收敛精

度SCF取Fine,能量收敛标准为10-5eV/atom,
赝势选择 OTFG超软(OTFG

 

ultrasoft),平面波
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截断能设定为574eV,布里渊区采用5×5×1
 

Monkhorst-Pack网格采样,具体软件界面及参数

设置如图1所示。真空层厚度为15Å来避免层间

的相互影响。

图1 Castep界面及参数设置示意图

3 实验教学设计

3.1 实验预习

实验前学生通过 MS软件自带教程和实验室

准备的实验讲义,了解密度泛函理论,掌握软件基

本操作。并观看教研室录制的教学示范视频,了
解实验内容及实验操作。

3.2 教学环节和实验内容

实验课堂上教师首先就实验背景,计算模拟

内容与学生展开交流,明确实验目的,引导学生理

解实验过程,再次讲授模型构建、结构优化以及性

能计算的具体实验内容。

3.2.1 实验内容一:AgCsO晶体

1)
 

建模及结构优化

模型构建是计算模拟过程的基础,我们的实

验设计中首先考虑纯晶体情况,使用 Materials
 

Studio软件包建立银 铯 氧三种元素组成的化合

物,其晶相的分子式为 AgCsO,在体系结构优化

时计算任务选择Geometry
 

Optimization,根据计

算模拟环节选取的参数进行设置并向实验中心服

务器提交任务。优化后结构如图2(a)所示,晶格

常数如表1所示为a=b=c=10.63Å,α=β=γ=
90°。根据公式

Eform=
(E总 -nAgEAg -nCsECs -nOEO

N  (1)

可计算此晶体的形成能。其中,E总、EAg、ECs、EO

分别是化合物总能量、单个Ag原子、Cs原子及O
原子能量,N、nAg、nCs、nO 分别是化合物中原子总

个数,Ag原子、Cs原子及 O原子个数。通过从

Castep的文本输出结果中摘录对应体系能量,可
计算形成能Eform=-3.89eV/atom,表明该材料

具有较高的稳定性。

2)
 

功函数计算

光电管中阴极材料的选取除了稳定性外,材
料的功函数是光电效应现象的至关重要参数。功

函数是物理中一个重要概念,表示固体中的一个

电子转移到远离表面时所需要的能量,通常用Φ
表示。显然,功函数小的金属比功函数大的金属

更容易失去电子。在我们计算模拟过程给出的模

型中,功函数是通过真空的静电势与体系费米能

级的差值进行计算的,公式为Φ=Evac-EF。为了

计算AgCsO晶体的功函数,使用MS软件中的sur-
face工具首先对晶体进行切面,得到AgCsO(001)
面,接着对其进行充分的结构弛豫优化,计算参数

保持不变。优化完成后对已经完成结构优化的模

型进行体系单点能和相关性质计算,同样选择与

结构优化时相同的计算参数,计算任务选择Ener-
gy,在Properties选项中勾选Population

 

analysis
选项,计算结束后保存计算结果。对模拟结果分

析后发现AgCsO(001)的功函数计算结果如表2
所示,为2.89eV,由此可见若直接选用AgCsO晶

体材料作为光电效应实验的阴极,电子逸出将需

要极大的能量。实操实验中使用的光源为汞灯,
最长可见光波长为577

 

nm,根据波长与能量的相

互转换关系:(能量)eV=1240/λ(nm)。对应为
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2.15eV。对比AgCsO(001)的功函数计算结果可

发现,若光电管中阴极材料为AgCsO化合物,汞
灯照射后将无法产生电子逸出,显然光电管中的

Ag-Cs-O三种元素不是以化合物存在的。随后引

导同学们查阅资料进行后续实验。

3.2.2 实验内容二:Ag掺杂Cs2O晶体

根据光电管阴极制备工艺,Ag-O-Cs阴极反

应方程式为

4Ag+O2 →2Ag2O (2)

Ag2O+2Cs
(120~180℃)

→2Ag+Cs2O (3)
透明玻璃内表面的 Ag-O-Cs薄膜主要成分应为

Cs2O中含Ag杂质或含 Ag粒子[13]。接下来的

实验内容二和实验内容三要求学生根据上述制备

工艺线索通过计算模拟继续探讨 Ag与Cs2O相

结合材料的微观结构。分别以Ag粒子掺杂Cs2O
晶体及Ag和Cs2O组成异质结两种方式展开实

验。在实验内容二中将首先探讨 Ag掺杂Cs2O
晶体的情况。实验过程同样包括模型建立、结构

优化及性能计算。结果列于表1和表2中。
第1部分:在反应方程式(2)和式(3)中Ag2O

和Cs2O都是稳定存在的晶体,其中Cs2O的晶体

属于三方晶系,R3m 点群对称,计算发现由图2
(b)中 Cs2O 晶 体 切 出 的(001)面 的 逸 出 功 为

1.19eV,明显小于可见光波长范围,从功函数的角

度Cs2O晶体材料完全符合阴极材料条件,在早期

的实际应用中也有用Cs2O直接作为阴极材料的

尝试[14],然而在后续研究中发现Cs2O材料在可见

光范围内的光学吸收率不是很好。考虑到Ag具有

很好的可见光吸收性能,因此在Cs2O材料中加入

Ag纳米颗粒可以有效提高材料的可见光吸收率。
第2部分:考虑Cs2O与 Ag的结构为掺杂,

在结构模型中用一个 Ag原子直接替换Cs2O材

料中的一个Cs原子,对掺杂体系进行计算模拟,
结果显示掺杂不仅不能有效改善材料的可见光吸

收率,还会增大材料的逸出功(1.83eV),显然这不

利于光电效应实验。

3.2.3 实验内容三:Ag-Cs2O异质结

在这个实验内容中考虑将图2中的Cs2O和

Ag晶体以异质结方式结合。

1)
 

建模及结构优化

首先切出Cs2O材料的(001)面,其晶格常数

为a=4.30Å,b=10.02Å,α=90°,β=90°,γ=

图2 晶体原胞结构图

(a)
 

AgCsO;
 

(b)
 

Cs2O;
 

(c)
 

Ag

浅色、深色和黑色小球分别代表Ag、O和Cs原子

102.4°,为了能更好的和 Ag晶体的晶格角度匹

配,从Ag晶体中切出Ag(124)面,其晶格常数为

a=5.00Å,b=5.00Å,α=90°,β=90°,γ=99.7°,
两者晶格的失配率小于5%。在此基础上对 Ag
(124)面进行1×2×1的扩胞,然后将1×1×1的

Cs2O(001)面和1×2×1
 

Ag(124)面构造成异质

图3 由Ag(124)表面和Cs2O(001)表面构成的

Ag-Cs2O异质结结构图,灰色区域代表界面

结Ag-Cs2O,异质结的晶格常数如表1所示,为
a=4.65Å,b=10.01Å,c=21.50Å,α=90°,β=
90°,γ=101°。几何结构优化后的 Ag-Cs2O异质

结如图3所示,晶胞结构中包含4个 Ag、4个Cs
和2个氧共10个原子,灰色界面处Cs2O中的 O
原子同时和Cs及Ag成键,其中异质结界面处的

Cs-O和Ag-O键长分别为3.03Å和2.17Å,平均

形成能为-2.87eV/atom,可见已构成异质结结

构是稳定的。
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表1 MS建模和优化后晶体材料的晶格常数

体系 对称性

晶格常数

a/

Å
b/

Å
c/

Å
α/

°
Β/

°
γ/

°

Ag Fm3m 2.89 2.89 2.89 60 60 60

Cs2O R3m 10.0210.0210.0224.824.8 24.8

AgCsO I4/mmm 10.6310.6310.63 90 90 90

Ag(124) P1 5.00 5.0010.69 90 90 99.7

Cs2O(001) P1 4.3010.0216.35 90 90 102.4

Ag-Cs2O
异质结

P1 4.6510.0121.50 90 90 101

表2 不同晶体材料功函数数值

体系 功函数/eV

AgCsO(001) 2.89

Cs2O(001) 1.19

Ag(124)

Ag掺杂Cs2O

5.09

1.83

Ag-Cs2O异质结 1.23

图4 Ag-Cs2O异质结的静电势能沿表面法线

方向(Z 轴)的变化曲线

  2)
 

性能计算

通过对异质结功函数进行计算,如图4所示,

发现其逸出功为1.23eV,数值和 Cs2O 材料的

(001)面的1.19eV接近,但远小于Ag2O
 

(001)的
功函数4.59eV和 Ag(124)的5.09eV,说明 Ag
以异质结方式与Cs2O材料结合,并不会显著增大

材料的逸出功。同时还可以借助Castep模块对

材料的光学性能进行计算,在 Property中勾选

Optical
 

property后可计算 Ag(124)、Cs2O(001)

表面和Ag-Cs2O异质结材料的光吸收性质(图5),
从图中可以明显看到,和纯的Cs2O材料相比,加
入Ag晶体组成的Ag-Cs2O异质结材料的光吸收

性能显著提高,特别是频率1eV以后的可见光范

围内,吸收性能提升非常明显(图5中浅色线),显
然这是受Ag材料光吸收性能的影响,这也解释了

为什么工业上生产的光电效应阴极材料要掺入金

属Ag的原因。

图5 Ag(124)、Cs2O(001)表面和Ag-Cs2O异质

结材料的光吸收性质

3.3 实验数据记录和实验报告

实验课堂上学生们分组进行实验内容,根据

讲义建立模型,选取参数计算材料的性能,保存记

录实验数据并判断在可见光照射下是否可产生光

电效应。实验记录参考表格如表3所示。

表3 光电效应阴极材料计算模拟实验记录表格

体系

晶格常数 晶面 功函数

可否

产生

光电

效应

a/

Å
b/

Å
c/

Å
α/

°
β/

°
γ/

°

AgCsO

Ag掺杂

Cs2O

Ag-Cs2O
异质结

  实验课后,学生对实验数据进行分析讨论,撰
写实验报告。另外在《近代物理实验》校学习通平

台,提供多篇文献供学生们补充学习。通过计算
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模拟研究内容,可以从微观层面了解光电效应阴

极材料的化学成分、晶体结构和物理性质,加深对

近代物理、固体物理、材料物理和计算物理等课程

相关专业知识的了解,培养学生学以致用的兴趣,
提高参与科研的热情。实验内容按层次递进展

开,引导培养学生逐步分析问题、解决问题的能

力,同时培养学生自主学习和创新能力。

4 结语

在《近代物理实验》中开设以基于密度泛函理

论的计算模拟实验,对光电效应实验中阴极材料

的多种可能微观结构物理性能进行研究。此实验

虽然对动手能力要求不高,但需要将固体物理、计
算物理等知识有机结合,可以增强基础实验的内

涵和深度,加深学生对材料结构、相关物理概念如

功函数的理解掌握,提高学习基础理论知识的热

情。通过计算模拟在物理实验中的应用,开阔学

生学科视野,激发学生积极探索的精神,培养科研

的基本素养[15,16]。
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