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功能晶体材料的光学性能优化
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摘要：功能晶体材料在光学领域应用广泛，其光学性能优化至关重要。本文聚焦功能晶体材料光学性能优化，探

讨优化方法与策略。从晶体结构设计、掺杂改性、表面处理等方面入手，分析各因素对光学性能的影响。旨在为

提升功能晶体材料光学性能提供理论参考，推动其在光学器件等领域的高效应用，促进相关产业的发展与创新。
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引言

功能晶体材料凭借独特光学特性在光学仪器、光通

信等领域占据重要地位。随着科技发展，对其光学性能

要求不断提高。优化功能晶体材料光学性能可提升光学

器件性能与效率，推动光学技术进步。目前虽已有相关

研究，但仍存在诸多问题待解决。因此，深入研究功能

晶体材料光学性能优化具有重要的理论和实际意义，能

为光学行业发展注入新动力。

1晶体结构调控

1.1晶格参数调整

晶格参数调整是功能晶体材料光学性能优化的核

心手段，契合国内功能晶体高质量发展需求，通过精准

调控晶胞的边长、夹角等参数，优化晶体的光学跃迁特

性与光子传输效率。国内科研团队已形成成熟的调控技

术，依托“晶格传质-界面生长”等自主首创范式，通

过调整生长温度、压力及组分比例，实现晶格参数的精

准调控。例如，中科院新疆理化所通过调控氟硼酸盐晶

体的晶格参数，使晶体紫外截止边低于 180nm，倍频效

应达到 KH₂ PO₄ 的 1.6倍，适配深紫外光学应用需求。

1.2晶面取向控制

晶面取向控制是优化功能晶体光学性能的关键路

径，立足国内功能晶体应用场景需求，通过调控晶体生

长方向，使晶体特定晶面择优取向，强化目标光学性能。

国内科研机构通过改进晶体制备工艺，实现晶面取向的

精准控制，如采用高精度原位转角叠层技术，通过“拧

魔方”式的堆叠方式，使各层晶体协同作用，提升激光

输出效率。例如，中科院物理所通过调控WS₂ 晶体的

晶面取向，制备出非中心对称的 1M-WS₂ 晶体，其二

次谐波系数高达 2362pm/V，远超传统二维材料。晶面

取向控制可优化晶体的光学各向异性，增强特定波段的

光吸收、发射或折射性能，适配非线性光学、光电探测

等领域需求，推动国内功能晶体向高性能、定制化方向

发展。

1.3晶体缺陷工程

晶体缺陷工程是平衡功能晶体光学性能与稳定性

的核心技术，契合国内功能晶体产业化应用需求，通过

精准调控缺陷类型、密度与分布，减少缺陷对光学性能

的负面影响，同时赋予晶体特殊光学功能。国内科研团

队通过优化晶体制备工艺，如“顶竹笋”式生长法，有

效减少杂质及缺陷积累，实现原子级平整的高质量晶体

制备。针对稀土掺杂晶体，通过缺陷调控可优化离子发

光效率，南开大学团队通过调控钙钛矿氧化物薄膜的缺

陷分布，使稀土离子上转换发光强度提升近 6倍。合理

的缺陷工程可抑制光子非辐射复合，提升晶体的发光效

率与光学均匀性，解决国内高端功能晶体缺陷过多导致

性能衰减的难题，推动晶体在光电子器件中的规模化应

用。

2掺杂技术应用

2.1杂质种类选择

杂质种类选择是掺杂技术优化功能晶体光学性能

的基础，契合国内稀土资源战略利用与功能晶体研发需

求，需结合晶体基质特性与目标光学功能，筛选适配性

强的掺杂离子。国内科研聚焦稀土离子掺杂研究，利用

稀土元素独特的 4f电子结构，实现晶体光学性能的精

准调控，如南开大学团队选用 Er³⁺ 、Yb³⁺ 、Mn²⁺
等离子掺杂钙钛矿氧化物，有效增强上转换发光性能。

针对非线性光学晶体，掺杂特定离子可拓展光学响应波

段，中科院新疆理化所通过掺杂功能离子，优化氟硼酸

盐晶体的深紫外光学性能。杂质种类选择需兼顾相容性

与功能性，避免引入有害杂质导致晶体性能劣化，助力

国内功能晶体在照明、生物医学、量子计算等领域的应

用突破。

2.2掺杂浓度优化
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掺杂浓度优化是提升功能晶体光学性能的关键，契

合国内功能晶体精细化研发趋势，通过调控杂质离子浓

度，平衡晶体的光学响应强度与均匀性，避免浓度过高

或过低导致性能衰减。国内科研团队通过大量实验，建

立掺杂浓度与光学性能的关联模型，实现浓度的精准调

控。例如，在稀土掺杂钙钛矿薄膜中，过低浓度会导致

发光强度不足，过高浓度则会引发浓度猝灭效应，南开

大学团队通过优化 Er³⁺ 、Yb³⁺ 掺杂浓度，使上转换

发光强度达到最优。掺杂浓度优化需结合晶体基质的结

构特性与应用场景，如激光晶体需控制掺杂浓度以提升

激光输出功率，光电探测晶体则需优化浓度以增强光响

应灵敏度，推动国内功能晶体向高性能、高稳定性方向

发展。

2.3掺杂方式改进

掺杂方式改进是推动功能晶体光学性能升级的重

要支撑，契合国内功能晶体制备技术创新需求，通过优

化掺杂工艺，提升杂质离子的分散均匀性，减少团聚现

象，强化掺杂效果。国内科研机构不断创新掺杂方式，

开发出外延生长掺杂、离子注入掺杂、核壳结构掺杂等

多种先进工艺，如南开大学团队采用三明治型核壳结构

设计，将敏化剂、蓄能剂、激活剂空间分离，有效增强

稀土上转换发光。离子注入掺杂可实现杂质离子的精准

定位，适配微纳光学晶体的掺杂需求，而溶液法掺杂则

降低制备成本，适配规模化生产。

3表面处理方法

3.1表面涂层工艺

表面涂层工艺是优化功能晶体光学性能的重要手

段，契合国内光学材料表面改性技术发展需求，通过在

晶体表面制备功能性涂层，减少表面反射损耗，提升光

透过率与环境稳定性。国内科研团队聚焦涂层材料与工

艺创新，开发出钙钛矿增透膜等新型涂层，其透光率可

超过 99%，宽光谱增透特性适配多领域应用，有望打破

国外技术垄断。涂层材料需与晶体基质匹配，如在非线

性光学晶体表面制备抗反射涂层，可减少光反射损耗，

提升二次谐波转换效率；在稀土发光晶体表面制备保护

涂层，可防止离子氧化，延长晶体使用寿命。

3.2表面粗糙度控制

表面粗糙度控制是提升功能晶体光学性能的基础

环节，契合国内功能晶体精细化制备需求，通过优化表

面抛光、研磨工艺，降低晶体表面粗糙度，减少光子散

射损耗，提升光学均匀性。国内科研机构采用高精度抛

光技术，将晶体表面粗糙度控制在纳米级别，有效减少

光散射，提升光透过率与发光效率。例如，在激光晶体

表面处理中，降低粗糙度可减少激光传输过程中的能量

损耗，提升激光输出功率；在光电探测晶体中，光滑表

面可减少光反射，增强光吸收效率。

3.3表面化学修饰

表面化学修饰是拓展功能晶体光学功能的重要途

径，契合国内功能晶体多功能化发展需求，通过化学改

性改变晶体表面的化学组成与电子结构，优化光学性能

与界面相容性。国内科研团队通过表面接枝、氧化还原

等修饰方法，实现晶体光学性能的精准调控，如中科院

物理所通过皮秒激光照射实现WS₂ 晶体的相转变与表

面修饰，大幅提升其二次谐波响应。针对钙钛矿晶体，

通过表面修饰可改善其环境稳定性，减少水分与氧气对

晶体结构的破坏；针对稀土发光晶体，表面修饰可优化

离子发光效率，增强光学响应。表面化学修饰需兼顾修

饰效果与晶体本体性能，避免损伤晶体结构，推动国内

功能晶体向多功能、高稳定性方向发展，拓展其在微纳

光学器件中的应用场景。

4外界条件影响

4.1温度效应研究

温度效应研究是功能晶体光学性能优化的重要前

提，契合国内功能晶体多场景应用需求，通过探究温度

变化对晶体光学性能的影响，为晶体的应用场景适配与

性能优化提供理论支撑。国内科研团队聚焦不同温度区

间的性能变化规律，发现温度升高会导致晶体晶格热振

动加剧，引发光吸收增强、发光效率下降等问题，如稀

土掺杂钙钛矿薄膜在高温下会出现有机阳离子挥发，导

致发光性能衰减。通过低温冷却技术可抑制热振动，提

升晶体的光学稳定性，适配高端激光器件的低温工作需

求；通过高温改性处理，可提升晶体的耐高温性能，拓

展其在航空航天等极端环境中的应用。

4.2压力作用分析

压力作用分析是功能晶体光学性能调控的重要方

向，契合国内高压光学材料研究趋势，通过施加外部压

力，调控晶体晶格结构与电子态，实现光学性能的可逆

调控。国内科研团队利用高压技术，实现功能晶体光学

性能的精准调控，如通过施加压力改变钙钛矿晶体的晶

格参数，优化稀土离子的发光强度与光谱特性，南开大

学团队通过施加面内拉伸应力，使稀土掺杂钛酸锶薄膜

上转换发光强度提升约 4倍。压力作用可诱导晶体发生

相转变，如中科院物理所通过压力调控实现WS₂ 晶体

的相转变，赋予其优异的非线性光学性能。

4.3电场磁场影响
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电场磁场影响研究是功能晶体光学性能优化的创

新方向，契合国内光电器件智能化发展需求，通过施加

电场或磁场，调控晶体的光学各向异性与光子传输特性，

实现光学性能的动态调控。国内科研团队在电场调控方

面，利用挠曲电效应，通过施加电场破坏晶体反演对称

性，增强稀土掺杂晶体的发光性能；在磁场调控方面，

通过磁场调控晶体中离子的能级分裂，优化发光光谱与

光响应速度。例如，在非线性光学晶体中，施加电场可

调控二次谐波转换效率，适配光通信中的信号调制需求；

在磁光晶体中，施加磁场可实现光的偏振态调控，用于

光隔离器等器件。电场磁场调控具有可逆性、精准性优

势，为国内功能晶体在智能光电器件中的应用提供新路

径。

5性能测试与表征

5.1光学参数测量

光学参数测量是功能晶体光学性能优化的核心环

节，契合国内功能晶体研发与产业化需求，通过精准测

量晶体的透光率、折射率、发光强度、二次谐波系数等

关键参数，为性能优化提供数据支撑。国内已建立完善

的光学参数测量体系，依托紫外-可见分光光度计、荧

光光谱仪、椭偏仪等精密设备，实现参数的精准测量，

如中科院物理所通过角分辨拉曼散射测试，表征

1M-WS₂ 晶体的振动模式与光学特性。测量过程需严格

控制测试环境，避免温度、湿度等因素影响测量精度，

针对不同类型晶体制定专属测量方案，如深紫外晶体需

采用真空测量环境，避免空气吸收影响测试结果。精准

的光学参数测量的是功能晶体性能优化、质量管控的重

要保障，推动国内功能晶体向标准化、高端化发展。

5.2微观结构分析

微观结构分析是功能晶体光学性能优化的重要支

撑，契合国内功能晶体精细化研发需求，通过分析晶体

的晶格结构、缺陷分布、掺杂离子分散状态等微观特征，

揭示微观结构与光学性能的内在关联。国内科研机构采

用球差电镜、透射电子显微镜、X射线衍射等先进设备，

实现晶体微观结构的精准表征，如中科院物理所通过球

差电镜观察 1M-WS₂ 晶体的原子堆垛结构与键长畸变，

阐明其高二次谐波响应的微观机制。微观结构分析可发

现晶体存在的缺陷与结构不均问题，为晶体结构调控、

掺杂方式改进提供方向，如通过分析缺陷分布，优化晶

体制备工艺，减少缺陷积累。国内已形成“微观结构-
光学性能”的关联研究体系，为功能晶体光学性能的精

准优化提供理论与技术支撑。

5.3性能稳定性评估

性能稳定性评估是功能晶体产业化应用的关键前

提，契合国内功能晶体市场化发展需求，通过模拟不同

应用场景的环境条件，评估晶体光学性能的长期稳定性

与可靠性。国内科研团队围绕温度、湿度、光照、机械

弯折等环境因素，开展稳定性测试，如南开大学团队测

试发现，自支撑稀土掺杂钛酸锶薄膜经 10⁴ 次弯折后仍

保持良好发光性能。针对钙钛矿等稳定性较差的晶体，

通过稳定性评估优化表面处理工艺与封装技术，提升其

环境适应性；针对激光晶体，通过长期稳定性测试，评

估其激光输出功率的衰减规律，优化晶体结构与制备工

艺。

6结束语

功能晶体材料光学性能优化是一个多学科交叉的

复杂课题。通过对晶体结构调控、掺杂技术应用、表面

处理等方面的研究，我们在提升其光学性能上取得了一

定进展。未来，需进一步深入探索各因素间的相互作用

机制，结合先进技术不断创新优化方法。持续的研究将

为功能晶体材料在更多领域的应用提供坚实基础，有望

推动光学产业迈向新的高度，为科技发展和社会进步贡

献力量。
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