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钙钛矿型 LaSrFeO4的光学特性研究

王 俊 琪
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摘 要：采用固相反应法制备了 LaSrFeO4钙钛矿材料，并且在较大的频率范围内测量了其反射率，然

后利用 Kramers-Kronig关系 (K-K关系)计算了 LaSrFeO4的光学参数，即折射率和介电常数．在得到

光学参数的基础上，计算了LaSrFeO4的电导率，计算结果与其他课题组公开报道的结果符合的很好．
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热致变色可变反射率热控器件［1］是一种新型的

智能型热控器件，可根据外界温度的变化主动改变

自身的反射率，具有不耗电、体积小、重量轻等优点，

可以代替传统的机械式热控百叶窗，满足微小型航

天器的发展要求，在航天器热控系统中具有广阔的

应用前景．

过渡金属氧化物有很多奇特的性质，3d过渡金

属例如 Fe，Co和Mn等具有分层钙钛矿结构的氧化

物的物理特性而吸引了众多研究者的兴趣． Imada
等人［2］以完整的图形的形式总结并讨论了 3d层电子

数目从 1到 9的这些过渡金属合成物的特性，其中一

种 非 常 奇 特 的 合 成 物 是 铁 基 钙 钛 矿 型 氧 化 物

LaSrFeO4．研究表明，钙钛矿型氧化物 LaxSr2-xFeO4

可以根据温度改变自身的发射率，是制作智能型航

天器热控器件的理想选择．

目前已经有一些关于 LaxSr2-xFeO4的特性的报

道，如 LaSrFeO4的电化学性能［3-4］、温度或外加磁场

对 LaSrFeO4 结 构 特 性 的 影 响［5-6］、LaSrFeO4 中 的

La3+和 Sr2+的化学无序性［7］及用 Co取代部分 Fe对
LaSrFeO4的结构和电导率特性的影响［8］等，但对

LaSrFeO4的光学参数的报道却很少，还没有确切的

数据可供引用．

用固相反应法制得了 LaSrFeO4样品，并在较大

的频率范围内测量了样品的反射谱，然后应用 K-K
方法计算了 LaSrFeO4的光学参数．

1 实验部分

采用固相反应法制备了 LaSrFeO4钙钛矿样品，

所用原料为高纯（99. 99%）的氧化镧、碳酸锶和氧化

铁，样品的制备流程如下：原材料预处理→称量原料

粉末→球磨混合→压块烧制→球磨研碎→造粒→压

块烧制→机械加工→性能分析 .
采用德国 Bruker公司的 D8型 X 射线衍射仪

（XRD）测量了 LaSrFeO4样品的晶体结构，如图 1所
示．从图 1可以看到，样品显示了单相钙钛矿结构，

但掺杂了 Sr和 Fe样品的衍射峰发生分离，这表明样

品是畸变钙钛矿结构．

样品的反射谱测量分为两部分，分别为 4 eV以
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上的紫外区的反射率用 1-m Seya-Namioka真空紫

外单色仪测量，4 eV以下频段的反射率用 BOMEM
DA3型傅立叶变换光谱仪测量．两种测量系统得

到的反射率组合到一起就可以获得样品在一个较宽

频段的反射谱，测得的反射谱如图 2所示．

2 光学参数的计算

材 料 的 折 射 率 n（ɷ）和 消 光 系 数 k（ɷ），由

Kramers-Kronig（K-K）关系求得［9-10］：

n (ω )= 1- r (ω )2
1+ r (ω )2 - 2r (ω )cosθ (ω ) ； （1）

κ (ω )= 2r (ω )sinθ (ω )
1+ r (ω )2 - 2r (ω )cosθ (ω )． （2）

式（1）~式（2）中，r(ω )为对应于频率 ω的反射系数，

θ (ω )为 反 射 系 数 的 相 位 ． 其 中 r (ω )= R (ω )，
R (ω )为材料的反射率，θ (ω )可通过下式求得．

θ (ω )= 1
π ∫0

∞ d ln r
dω'

ln
|

|
||

|

|
||
ω'+ ω
ω'- ω

dω'=

2 ωπ ∫0
∞ ln r (ω' )- ln r (ω )

ω2 - ω'2
dω'． （3）

从式（3）可以看出，知道了对应任一频率 ω' ∈ ( 0，∞ )
处的反射系数 r (ω' )，就可以求得另一任意频率 ω处

的 θ (ω )．
在实际情况下，实际测得的是有限频段（ω1，ω2）

内的反射率，而（0，ω1）和（ω2，∝）的反射率值无法通

过测量获得，那么这两个频段内的反射率就只能通

过外推获得．θ（ω）可以分为三个部分求得，即（0，
ω1），［ω1，ω2］和（ω2，∝），然后将分别求得的 θ（ω），θ2
（ω），θ3（ω）相加，即得到频率 ω对应于整个频段（0，
∝）的 θ（ω）．

对 于 低 能 端（0，ω1），反 射 率 可 用 常 数 法 外

推，即：

r（ω'）=r（ω1）=r1，0< ω'< ω1 ． （4）
将式（4）带入式（3）的积分，得：

θ1 (ω )=
1
2π ln

é
ë
ê
R 1

R (ω )
ù
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ê
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ù

û
ú，0<ω'<ω 1．（5）

对 于 高 能 端 (ω 2，∞ )，反 射 率 用 幂 率 外

推［10-11］，即：

R (ω )= R 2 (ω 2/ω )4 ． （6）
将式（6）带入式（3）的积分得到相应的 θ3 (ω )，即：

θ3 (ω )=
1
2π ln

é
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ê
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ú ln
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4ω
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ln ω 2
ω'
(ω2-ω'2 )-1dω'，ω 2 <ω'<∞ ． （7）

在计算 ω 1 ≤ ω≤ ω 2 区域内吸收系数 θ2 (ω )的
积分时，被积函数有一个奇点 ω'= ω，该点的函数值

可以利用该点的微商值来确定［11］．

lim
ω'→ω

ln R (ω' )- ln R (ω )
ω2-ω'2

=- 1
2ωR (ω )

dR
dω' | ω'=ω ．（8）

总的 θ (ω )为三个部分之和，即：

θ (ω )= θ1 (ω )+ θ2 (ω )+ θ3 (ω )，ω 1 < ω< ω 2．（9）
将 θ (ω )及 r(ω )带入式（1）和式（2）中，可以求得任意

频率 ω处的折射率 n (ω )和消光系数 κ (ω )．
复介电常数和复折射率有如下的关系［12］：

ε*(ω )=[ n*(ω ) ]2， （10）
其中复介电常数 ε*(ω )= ε1 (ω )+ iε2 (ω )，复折射率

n*(ω )= n (ω )+ iκ (ω )．因此：

ε1 (ω )= n2 (ω )- κ 2 (ω )； （11）
ε2 (ω )= 2n (ω ) κ (ω )． （12）
电导率和复介电常数的虚部的关系为［13］：

图 1 LaSrFeO4钙钛矿样品的 XRD衍射图谱

Fig. 1 XRD diffraction pattern of LaSrFeO4 perovskite
sample

图 2 LaSrFeO4的反射谱

Fig. 2 Reflection spectrum of LaSrFeO4
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σ (ω )= ε2 (ω ) ε0ω， （13）
其中 ε0为真空中的介电常数．

利 用 上 述 各 变 量 之 间 的 关 系 ，由 Kramers-
Kronig关系（K-K关系），根据反射率求取物质折射

率的计算程序，得到 LaSrFeO4的折射率（图 3）、消光

系数（图 4）、介电常数的实部（图 5）、虚部（图 6）及电

导率（图 7）．

通常把介电常数的虚部与介电常数的实部的比

值叫做损耗角正切，损耗角正切和材料的损耗性能

相关，通常电介质的损耗角正切小于 0. 01．从图 5
和图 6可以看到，介电常数的虚部与实部基本相当，

即损耗角正切约为 1，这表明 LaSrFeO4是一种损耗

性能较强的材料．从图 7可以看到：电导率在 103~
104 S/m 数 量 级 ，这 是 半 导 体 的 数 值 区 间 ，说 明

LaSrFeO4呈现出半导体特征；在不同的频率下，电

导率差异较大，频率从 0 eV增大到 10 eV，电导率增

大了约 50倍．

文献［14］测量了 LaSrFeO4在 250 K温度下的

电导率，其测量的频率范围为 1. 5~5. 5 eV，当频率

4. 8 eV时电导率达到极大值约为 30000 S/m，其呈

现的规律与本研究很接近，这说明计算得到的光学

参数具有很高的正确性．

3 结 论

采用固相反应法制备了 LaSrFeO4钙钛矿材料，

在较大的频率范围内测量了其反射率，并计算了

LaSrFeO4的光学参数即折射率和介电常数，在此基

础上计算了 LaSrFeO4的电导率，得到以下结论：

（1）通过测量钙钛矿型氧化物 LaSrFeO4的反射

谱，然后利用 K-K关系算得其光学参数，并利用介

电常数的虚部计算了 LaSrFeO4的电导率．

（2）LaSrFeO4的电导率与文献［14］中实验测得

的电导率符合的很好，说明计算得到的光学参数具

有很高的正确性．
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Research on optical properties of perovskite-type LaSrFeO4

WANG Junqi
（Nanjing University of Industry and Technology，Nanjing 210023，China）

Abstract：LaSrFeO4 perovskite material was prepared by using solid-state reaction method， and its
reflectivity was measured in a larger frequency range. Then the optical parameters of LaSrFeO4，namely the
refractive index and dielectric constant，were calculated by Kramers-Kronig relationship（K-K relationship）.
Based on the optical parameters，the conductivity of LaSrFeO4 is calculated，and the calculated results are in
good agreement with the results reported by other research groups.
Key words：LaSrFeO4；reflection spectrum；Kramers-Kronig relationship；optical parameters
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