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La3+掺杂 SiC 纳米线的电磁性能与第一性原理计算 
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摘  要：SiC 纳米线具有吸波性能强、作用频带宽、密度低的优点，但是由于 SiC 较差的阻抗匹配条件和较低的电导率，影

响了其吸波性能的进一步提高。为了调节 SiC 的电子结构，改善其电磁性能，以硅微粉、活性炭、La2O3 粉末为原料通过碳热

还原法在 1 600 ℃合成了 La3+掺杂 SiC 纳米线。结果表明：掺杂 La3+能够增大 SiC 纳米线的长径比和堆垛层错密度，增强其形

成三维网状结构和界面极化的能力，其介电性能得到了提高。在 2~18 GHz 范围内，其介电实部由 3.08~13.48(x=0)提升至

3.33~19.75(x=1.0%)，介电虚部由 3.45~6.98(x=0)提升至 5.03~11.56(x=1.0%)。同时 La3+掺杂提高了 SiC 纳米线的电导率，增强了

其电导损耗。由于 SiC 纳米线界面极化和电导损耗的同时增强，掺杂 2.0%的 La3+的 SiC 纳米线在厚度为 2.0 mm 时达到了最小

反射损耗(RL) 31.46 dB，有效吸收带宽(RL<10 dB)为 7.18 GHz。通过第一性原理计算研究了 SiC 纳米线及 La3+掺杂 SiC 纳米线

的电子结构，结果表明，La3+掺杂后 SiC 纳米线的带隙减小，验证了其导电性的增强。La3+掺杂能够在引入掺杂元素的同时增大

SiC 纳米线的堆垛层错密度，克服了掺杂元素时堆垛层错密度降低的现象，为合成高吸波特性 SiC 纳米线提供了思路。 
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Electromagnetic Properties and First-Principles Calculation of La3+ Doped SiC Nanowires 
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(The State Key Laboratory of Refractories and Metallurgy, Wuhan University of Science and Technology, Wuhan 430081, China) 

 

Abstract: As one of microwave absorbing materials, SiC nanowires have a good microwave absorbing property, a wide microwave 
absorbing bandwidth and a low density. However, the poor impedance matching condition and low conductivity of SiC affect the 
improvement of its microwave absorbing property. To adjust the electronic structure of SiC and improve its electromagnetic properties, 
La3+ doped SiC nanowires were synthesized via carbothermal reduction at 1 600 ℃ with silicon powder, activated carbon and La2O3 
powder as raw materials. The results show that doping La3+ can increase the aspect ratio and stacking fault density of SiC nanowires, 
and enhance their ability to form three-dimensional network structure and interface polarization, and improve their dielectric 
properties. At 218 GHz, the real part of permittivity increases from 3.0813.48 (x = 0) to 3.3319.75 (x = 1.0%), and the imaginary 
part of permittivity increases from 3.456.98 (x = 0) to 5.0311.56 (x = 1.0%). Also, La3+ doping improves the conductivity of SiC 
nanowires and enhances its conductivity loss. SiC nanowires doped with 1.0% La3+ achieve a minimum reflection loss (RL) of 31.29 dB 
with the thickness of 2.0 mm and the effective absorption bandwidth with RL<–10 dB of 7.18 GHz due to the simultaneous 
enhancement of interface polarization and conductivity loss of SiC nanowires. The electronic structures of SiC nanowires and La3+ 
doped SiC nanowires were analyzed via the first-principle calculations. The results show that the band gap of SiC nanowires 
decreases after La3+ doping, verifying the enhancement of their conductivity. La3+ doping can increase the stacking fault density of 
SiC nanowires and solve a problem that the stacking fault density decreases. The results of this study can provide an idea for the 
synthesis of SiC nanowires with a high electromagnetic absorbing capability. 
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近几年由于无线通信的快速发展，电磁辐射污

染越来越得到人们的重视。电磁辐射污染会给人体

带来许多健康问题，还会干扰一些设备的正常运行，

带来许多社会问题。吸波材料作为一种能有效降低

电磁辐射的材料能够有效地解决生活中的电磁污染

现象。 

SiC 作为一种重要的介电材料具有许多优良的

性能，高抗腐蚀性、良好的热稳定性、高硬度且密

度较低[1]。但是由于 SiC 材料较低的磁损耗，造成

阻抗匹配不佳，限制了其吸波性能。为了提高 SiC

材料的吸波性能，掺杂其他元素[2]、表面改性[3]、形

态修饰[4]、引入缺陷[5]等方法得到了广泛应用。 

掺杂其他元素能够有效改善 SiC 材料的吸波性

能[69]。通过掺杂磁性元素如 Fe、Ni、Co 等能够提

高 SiC 的介电性能和磁损耗能力，改善阻抗匹配条

件，增大有效吸收带宽。Su 等[10]研究了 Fe 掺杂 SiC

粉末的介电性能和吸波性能，实验结果表明掺杂 Fe

能够提高 SiC 材料的介电性能，掺杂 10% Fe 含量

的 SiC 粉末介电实部 从 7.4~7.7 提升至 18.6~19.5，

介电虚部 从 0.8~2.2 提升至 8.0~8.9，有显著提升。

Jin 等[11]研究了 Ni 掺杂的 SiC 粉体的介电性能，发

现掺杂 Ni 能够有效提高 SiC 粉体的介电实部和虚

部，掺杂5% Ni含量的SiC粉体介电实部 由6.3~6.5

提升至 8.6~9.4，介电虚部 由 0.6~0.8 提升至

2.6~3.1。Zheng 等[12]研究了 Co 掺杂 SiC 纳米线的

磁学性能，发现掺杂 Co 能够使得 SiC 纳米线具有

顺磁性和弱铁磁性，这是由于合成过程中有 Co3O4

纳米颗粒的生成，由于 Co3O4 纳米颗粒的有限尺寸

效应产生了弱铁磁性。掺杂非磁性元素如 N、B[14]

等能够引入缺陷，使得材料中出现空位和原子的替

换，提高材料偶极子极化损耗能力和导电能力，从

而提高其吸波性能。Dou 等[13]研究了 N 掺杂 SiC 粉

体的高温吸波性能，通过 Raman 光谱发现 N 掺杂会

提高 SiC 粉体中空位缺陷的比例，提高其偶极子极

化迟豫，从而使其吸波性能大大提高。Chen 等[14]

通过合成掺杂 B 的 SiC 材料，其最小反射损耗(RL)

在 14 GHz 处达到了37.94 dB，有效吸收带宽(RL< 

10 dB)达到了 3.52 GHz，相比未掺杂 SiC 材料具有

更优异的吸波性能。 

同时掺杂还是一种调节 SiC 电子结构的有效手

段。Yang 等[15]通过第一性原理计算了 B 和 N 单掺

杂 3C-SiC 的能带结构，发现掺杂后 3C-SiC 的带隙

由 1.391 eV分别减小至 1.319 eV(B掺杂)和 1.242 eV 

(N 掺杂)。Lin 等[16]计算了 Co 掺杂 4H-SiC 的电子

结构，发现 Co 掺杂后 4H-SiC 的带隙由 1.640 eV 减

小至 0.681 eV。Kuang 等[17]计算了 Fe 掺杂 3C-SiC

的电子结构，发现掺杂后 3C-SiC 的带隙显著降低。 

另一方面，人们发现一维 SiC 纳米线较 SiC 纳

米颗粒具有更好的介电性能和吸波性能[18]。与零维

纳米颗粒相比，一维纳米材料中的载流子在电磁场

的激发下可以沿着一维纳米结构定向移动，这为载

流子提供了更长的传输路径，增大了材料的电导损

耗，同时一维材料更容易形成三维网状结构，进一

步扩展电流的路径，使得材料的电导损耗进一步提

高[1920]。 

堆垛层错对于一维 SiC 纳米线的吸波性能有着

重要影响，堆垛层错密度越大，由此产生的偶极子

极化迟豫现象越明显，从而提高其吸波性能。但是

掺杂其他元素往往会使得堆垛层错密度降低，影响

其吸波性能的进一步提高。Zhang 等[21]通过控制 SiC

纳米线的合成温度得到了不同堆垛层错比例的 SiC

纳米线，合成温度为 1 400、1 500、1 600 ℃时，XRD

中层错峰与(200)峰的比值[ISF/I(200)]分别为 1.82、1.28、

0.89，堆垛层错比例降低，同时其最小反射损耗依次

为30、22、10 dB，吸波性能变差。Kuang 等[17]

合成了未掺杂、1%、2%、3% Fe 掺杂的 SiC 纳米线，

随着 Fe 掺杂量的提高，SiC 纳米线中 ISF/I(200)的值依

次为 2.70、1.27、1.10、0.98，层错比例依次减小，

影响了其吸波性能的进一步提高。Kuang 等[20]还合成

了不同掺杂含量的 Ni 和 Mn 掺杂的 SiC 纳米线，随

着 Ni 和 Mn 的掺杂量提高，SiC 纳米线中的堆垛层错

比例 ISF/I(200)由 2.66 减小至 1.20。 

因此，为了进一步提高掺杂元素的 SiC 纳米线

的吸波性能，找到能够加大 SiC 纳米线的堆垛层错

密度的掺杂元素具有十分重要的意义。本研究通过

高温下的碳热还原法制备出了 La3+掺杂的 SiC 纳米

线，研究了掺杂不同含量的 La3+的 SiC 纳米线的电

磁性能，探究了 La3+掺杂含量对 SiC 纳米线中堆垛

层错的影响。同时基于第一性原理研究了掺杂 La3+

对 SiC 纳米线电子结构的影响。 

1  实验 

1.1  样品制备 

采用硅微粉(20~30 m)、活性炭(30~40 m)、

氧化镧为原料合成氧化镧掺杂的 SiC 纳米线。按照

摩尔比 Si1-xLaxC(x=0，1.0%，2.0%，3.0%)的比例

称取一定量的硅微粉、活性炭和氧化镧，放入球磨

罐中球磨 4 h。混合好的原料放入石墨坩埚中在        
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1 600 ℃ Ar 气氛反应 5 h，反应过程中保持 Ar 流量

50 mL/min，炉内压力保持在 0.01~0.02 MPa。反应

后的产物置于刚玉坩埚中，在 700 ℃空气气氛下反

应 3 h 除去多余的 C。 

1.2  性能表征 

通过 X 射线衍射仪(XRD, X’Pert pro, Philips，

荷兰)检测试样的物相组成成分，Cu Kα射线电压为

40 kV，电流 40 mA。场发射扫描电子显微镜(FESEM, 

Nove400 NanoSem，FEI Company，美国)检测样品

的形貌与显微结构，使用 Al Kα射线作为激发源，

通过 X 射线光电子能谱(XPS，AXIS SUPRA+，

KRATOS，日本)检测样品表面的元素组成。 

试样与石蜡按照 6:4 的质量比混合均匀，并通

过磨具制备成外直径 7 mm，内直径 3 mm，厚度为

3.0~3.5 mm 的同轴小圆环。采用矢量网络分析仪

(VNA, E5071C, Keysight，美国)对掺杂试样进行电

磁参数表征，测试频率范围为 2.0~18.0 GHz。 

试样压制成直径 20 mm，厚度 2.5~3.0 mm 的圆

柱样。采用精密阻抗分析仪(PIA，4284A，Agilent，

美国)对掺杂试样的阻抗进行表征，测试频率为     

20 Hz~1 MHz。 

1.3  DFT 计算模型及方法 

第一性原理 DFT 计算使用 CASTEP 软件包进

行计算，广义梯度逼近泛函(GGA)中的 Perdew- 

Burke-Ernzerhof(PBE)泛函作为交换关联泛函用于

计算电子交换能和相关能。核心区域和价电子之间

的相互关系可以用 Vanderbilt 的“ultrasoft”贋势来描

述。对于 SiC 纳米线的计算采用了 310 eV 的截断能，

对于自洽场(SFC)相关的收敛阈值为 5×107 eV/atom。

此外对于相关参数设置了相对较高的精度：5×106 eV

的基态电子极限，原子截止力为 1×102 eV/Å，内部

应力截止设为2×102 GPa，最大晶格位移为5×104 Å。

对于SiC纳米线，将K空间 1×1×3的Monkhorst-Pack

网格用于布里渊区采样。为了钝化 SiC 纳米线表面

的悬挂键，对其表面进行了氢化处理。 

2  结果与讨论 

2.1  La3+掺杂 SiC 纳米线的物相组成 

XRD 结果表明以硅微粉和活性炭为原料，通过

碳热还原法能够有效地合成 SiC。通过对比卡片可

知，观察到的衍射峰为 3C-SiC。衍射峰 35.7°、41.4°、

60.0°、71.8°、75.4°分别对应着 3C-SiC的(111)、(200)、

(220)、(311)和(222)面。掺杂 La3+后物相中有少量

La2Si2O7 生成。33.6°处存在一个低密度峰(SF)，表

明 SiC 纳米线中存在堆垛层错。ISF/I(200)的比值表明

了堆垛层错在 SiC 中的比例。随着 La2O3 掺杂量的

增大，ISF/I(200)的比值先增大后减小，依次为 0.99、

1.24、1.34、1.13。这是由于 La2O3 的熔点较高，在

合成温度下不会形成液相，SiC 纳米线主要通过气

固(VS)反应机理生成，气固反应机理能够通过形成

层错降低 SiC 纳米线生长所需的能量[23]。 

 
I33.6°/I41.4°: Estimate the density of SF formed in SiC nanowires 

图 1  不同 La3+掺杂含量的 SiC 纳米线 XRD 谱 
Fig. 1  XRD patterns of SiC nanowires with different La3+ 

doping content 

根据 XRD 谱计算了 La3+掺杂 SiC 纳米线的晶格

参数，结果如表 1 所示。由于 La 原子的原子半径

(0.187 nm)大于 Si 原子原子半径(0.117 nm)[24]，当 La

原子进入 SiC 晶格中取代 Si 原子时会造成晶格膨胀

和点缺陷。因此，随着掺杂含量的增大，更多的 La

原子进入SiC晶格中，使得SiC的晶胞体积逐渐增大。 

表 1  不同 La3+掺杂含量 SiC 纳米线的晶格参数 
Table 1  Calculated lattice parameters of SiC nanowires 

with different La3+ doping content 

Mole fraction of La3+/% A-lattice/Å Cell volume/Å3 ISF/I200 

0.0 4.351 82.37 0.99 

1.0 4.356 82.65 1.24 

2.0 4.360 82.88 1.34 

3.0 4.361 82.94 1.13 

ISF/I200: Estimate the density of SF formed in SiC nanowires. 

为了进一步研究纳米线表面的元素组成，对

1.0% La3+掺杂的 SiC 纳米线进行了 XPS 测试。测试

结果如图 2 所示。 

由图 2 可见，主要峰为 Si2p，C1s，O1s 和 La3d。

从 La3d 的 XPS 谱可以看到，在 La3d 主峰能量较

高的一侧出现了卫星峰。当外层光电子由于光致

电离而发射出去时，原子中心电位发生了变化。
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它导致了一个迟豫的过程。迟豫过程引起了价电

子的重排，这使价电子从被占据的轨道跃迁至空

轨道。最后导致在配位氧和金属元素之间存在明

显的价态转移，从而使得与初始状态相比，3d 或

4f 轨道中存在额外的电子。这就使得能谱中产生

了卫星峰。 

在图 2b 中，La3d 峰的位置依次在 832.50、

836.75、849.35 和 853.45，这与 La2O3中 La3d 的标

准光谱峰基本一致。这表明 La3+是掺杂后 La 元素的

主要存在形式。 

 

       
                      (a) Survey spectra of the sample                                  (b) X-ray narrow scan of La 

图 2  1.0% La3+掺杂的 SiC 纳米线 XPS 的全谱及 La 谱 
Fig. 2  XPS spectra of 1.0% La3+ doped SiC nanowires 

 

通过 SEM 观察了样品的显微结构，结果如图 3

所示。未掺杂 SiC 纳米线平均直径为 250~300 nm，

长度为 5~10 m。3.0% La3+掺杂后平均直径为 150~ 

200 nm，长度为 10~15 m。加大 La3+的掺杂浓度

对 SiC 纳米线的长度与直径无明显影响。掺杂 La3+

使得 SiC 纳米线的直径变小，长度变大，增大了

其长径比，有利于形成 3D 网状结构，增强其吸波

性能。La3+的存在促进了 SiC 纳米线的生长，这是

由于 La2O3 的存在促进了固相反应的进行，从而加

快了 SiC 晶核的形成。同时 La2O3 的存在为通过

VS 反应机理生长的 SiC 纳米线提供了生长位点，

从而使得 SiC 纳米线的直径变小。对未掺杂 SiC

纳米线及 3.0% La3+掺杂 SiC 纳米线进行 EDS 扫

描，结果表明 SiC 纳米线的主要组成元素为 Si、C、

O，这是由于在降温过程中 SiO 气体在 SiC 纳米线

表面形成 SiO2 层。3.0% La3+掺杂 SiC 纳米线中发

现少量 La 元素，证明了 La3+进入了 SiC 纳米线晶

格内部。 

2.2  La3+掺杂 SiC 纳米线的导电性能 

图 4 为不同 La3+掺杂含量 SiC 纳米线的阻抗曲

线。根据阻抗曲线及样品尺寸计算的电导率如表 2

所示。结果表明，未掺杂 SiC 纳米线有着最低的电

导率 7.2×108 S/cm。掺杂 La3+能够有效提升 SiC 纳

米线的电导率，掺杂 1.0% La3+的 SiC 有着最高的电

导率 1.2×107 S/cm。 

SiC 纳米线电导率的提高主要是由于 La3+的掺

杂在 SiC 纳米线中引入了掺杂离子，提高了 SiC 纳

米线中的离子浓度，同时 La3+的引入会在 SiC 纳米

线中形成更多的 Si 空位，这些空位的产生也会提高

SiC 纳米线的导电性能。 

2.3  La3+掺杂 SiC 纳米线的电磁性能 

介电材料的吸波性能通常由复介电函数决定

(e= j )。 的大小与介电材料储存能量的能力

有关， 的大小与材料的介电损耗有关。在 2~     

18 GHz 频率范围内，图 5a 为不同组分 SiC 纳米线

的介电实部与频率的关系，图 5b 为不同组分 SiC 纳

米线的介电虚部与频率的关系。 

掺杂 La3+会使得 和 产生显著变化。未掺杂

SiC 纳米线的共振峰在 15.36 GHz 产生， 和 在
2~18 GHz 范围内的区间值分别为 3.08~13.48 和

3.45~6.98。当掺杂 1.0%的 La3+时，共振峰出现在

13.44 GHz 处， 和 在 2~18 GHz 范围内的区间值

分别为 3.33~19.75 和 5.03~11.56。掺杂 2.0%的 La3+

时，共振峰在 13.28 GHz 处产生， 和 在 2~18 GHz

范围内的区间值分别为 4.11~16.16 和 4.21~9.11。当

La3+的掺杂量达到 3.0%时，共振峰在 15.28 GHz 处

出现， 和 在 2~18 GHz 范围内的区间值分别为

2.54~18.45 和 2.78~10.69。 
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                               (a) Undoped                                    (b) High magnification of undoped 

       
                              (c) 1.0% La3+ doped                                     (d) 2.0% La3+ doped  

       
                             (e) 3.0% La3+ doped                              (f) High magnification of 3.0% La3+ doped 

            
                                (g) EDS in (b)                                            (h) EDS in (f) 

图 3  不同 La3+掺杂含量 SiC 纳米线的 SEM 照片及 EDS 曲线 
Fig. 3  SEM images and EDS spectra of SiC nanowires with different La3+ doping content 
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图 4  不同 La3+掺杂含量的 SiC 纳米线的阻抗曲线 
Fig. 4  Impedance spectra of SiC nanowires with different La3+ 

doping content 

表 2  不同 La3+掺杂含量 SiC 纳米线的电导率 
Table 2  Electrical conductivity of SiC nanowires with 

different La3+ doping content 

Mole fraction of La3+/% σ/(S·cm1) 

0.0 7.2×108 

1.0 1.2×107 

2.0 9.5×108 

3.0 9.7×108 

SiC 纳米线的共振效应与层错有着紧密的联系。SiC

纳米线中层错的出现会破坏电荷的平衡分布。由于

量子限制效应，电子和空穴被限制在 SF/3C-SiC 界

面上。电荷的位移产生了与外加电场相反的偶极场，

从而导致定向极化，增加了偶极子极化损耗。当未掺

杂 La3+时，SiC 纳米线出现具有一定倾斜角度的层

错，这导致未掺杂 SiC 纳米线在 15.36 GHz 处产生共

振峰。当加入 1.0%La3+时，样品中的层错角度增大，

产生少量垂直层错，在 13.44 GHz 处产生共振峰，

掺杂后晶粒中出现 La3+和 Si 空位，形成(La·
Si·V

''
Si)

复合缺陷。带负电的 Si 空位和带正电的 La3+所形成

的复合缺陷相当于一种类偶极子，这种类偶极子在

偶极场下的定向极化增加了偶极子极化损耗，使得

其介电虚部增大。当进一步加大 La3+的掺杂含量，

掺杂 2.0%的 La3+时，生成更多的垂直层错，在    

13.28 GHz 处产生共振峰，垂直层错的增多改变了

原有偶极子的分布，使得定向极化强度减弱，介电

虚部相较于 1.0% La3+掺杂有小幅降低。当加入 3.0%

的 La3+时，生成了少量的 La2Si2O7，使得 La 元素主

要存在于 SiC 纳米线的表面，层错角度变小，在

13.24 GHz 处产生共振峰，同时电导率相较于 2.0% 

La3+掺杂样品增大，电导损耗增加，介电虚部提高。 

 

       

                                   (a)                                                           (b)   

图 5  不同 La3+掺杂量的 SiC 纳米线的介电函数 
Fig. 5  Complex permittivity of SiC nanowires with different La3+ doping content 

 

为了验证 La3+掺杂 SiC 纳米线中存在多种介电

损耗类型，根据 Debye 理论绘制了 和 的曲线。介

电实部 和介电虚部 可以由以下公式进行描述： 

2 21
s  
 




  


                      (1) 

2 2
01

s   
 

  


                  (2) 

式中：s 为静态介电常数；为高频极限下的相对

介电常数； 和 分别为角频率和极化迟豫时间。

由式(1)和式(2)进一步得到式(3)： 

2 2 2( ) ( ) ( )s                       (3) 

因此， 和 的曲线是一个半圆即 ColeCole

半圆，其中 1 个半圆通常对应着 1 个介电损耗类型。
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不同 La3+掺杂含量的 SiC 纳米线在 2~18 GHz 频率

下的 ColeCole 半圆如图 6 所示。从图 6a 可以看出，

未掺杂 SiC 纳米线具有 2 个半圆，这是由于 SiC 纳

米线中存在堆垛层错，产生了许多偶极子取向极化

与界面极化。La3+掺杂会增加 ColeCole 半圆的数

量，这表明 La3+掺杂增加了 SiC 纳米线的介电损耗

类型。这主要是由于有少量 La2Si2O7 生成，引入了

离子迟豫极化，以及材料电导损耗的存在。 

 

       

                            (a) Undoped                                                    (b) 1.0% La3+ doped  

       

                          (c) 2.0% La3+ doped                                               (d) 3.0% La3+ doped 

图 6  不同 La3+掺杂含量的 SiC 纳米线的 ColeCole 半圆 
Fig. 6  Typical ColeCole semicircles of SiC nanowires with different La3+ doping content 

 

2.4  La3+掺杂 SiC 纳米线的吸波性能 

反射损耗(RL)由以下公式进行计算 

阻抗公式： 
1/2 1/2

in 0 r r r r/ tanh[ (2π / )(( ) ])Z Z j fd c      (4) 

反射损耗： 

in 0
L

in 0

20lg
Z Z

R
Z Z





                      (5) 

式中：Zin 为电磁波吸收层的输入特性阻抗；Z0 为自

由空间阻抗，即 377 Ω；r和r分别为样品的复介电

常数和复磁导率；c 为真空中的光速；f 为频率；d

是吸收层的厚度。 

对于吸波材料来说，阻抗匹配对于材料的吸波

性能有着重要的影响。当材料具有良好的阻抗匹配

特性时，更多微波可以进入它的内部，这对材料的

吸波性能有利。否则，微波很容易在表面反射导致

材料吸收能力变差。图 7 为不同 La3+掺杂量的 SiC

纳米线在厚度 2.0 mm下的特征匹配|Zin|，当|Zin/Z0|=1

时，电磁波完全进入材料内部，这表明当特征阻抗

|Zin|靠近 1 时，材料具有最好的阻抗匹配。 

从图 7 可以看出，La3+掺杂后 SiC 纳米线具有

良好的阻抗匹配条件。和未掺杂相比，2.0% La3+掺

杂的 SiC 纳米线的阻抗匹配条件更好，这表明 La3+

掺杂能够改善 SiC 纳米线的阻抗匹配条件，使其具

有更好的吸波性能。 
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图 7  不同 La3+掺杂量的 SiC 纳米线在厚度 2.0 mm 下的特

征阻抗 
Fig. 7  |Zin| curves of SiC nanowires with different La3+ doping 

content at the thickness of 2.0 mm 

经过计算，反射损耗如图 8 所示。未掺杂 SiC 纳

米线在厚度为 2.5 mm 时达到最小反射损耗 RL=   

27.10 dB，有效吸收带宽(RL<10 dB)为 2.70 GHz 

(8.18~10.88 GHz)。掺杂 1.0% La3+的 SiC 纳米线在厚度

2.5 mm 时达到最小反射损耗RL= 31.46 dB，相较于未

掺杂样品有少量的提高，有效吸收带宽(RL<10 dB)为

2.24 GHz(6.88~10.12 GHz)，和未掺杂相比有小幅减小。

当La3+掺杂量达到 2.0%时，厚度为 2.0 mm 的样品达到

最小反射损耗 RL = 32.01 dB，有效吸收带宽(RL<   

10 dB)为 7.18 GHz(10.48~17.76 GHz)，吸波性能有效

提高。继续增大掺杂量，当La3+掺杂量达到3.0%时，厚

度为2.5 mm 的样品达到最小反射损耗RL= 26.91 dB，

有效吸收带宽(RL<10 dB)为 2.40 GHz (7.36~9.76 GHz)，

吸波性能小幅下降，这是由于形成了少量La2Si2O7。 

 

       
                             (a) Undoped                                                  (b) 1.0% La3+ doped 

       
                           (c) 2.0% La3+ doped                                                (d) 3.0% La3+ doped 

图 8  不同 La3+掺杂量的 SiC 纳米线在不同厚度下的反射损耗曲线 
Fig. 8  Reflection loss curves of SiC nanowires with different La3+ doping content at different thickness 

 

由此可见，掺杂 La3+能够有效提升 SiC 纳米线

的吸波性能，掺杂 2.0% La3+能够显著提高 SiC 纳米

线的吸波性能，相较于未掺杂 SiC 纳米线，最小反

射损耗 RL由27.10 dB 提升至32.01 dB，有效吸收
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带宽(RL<10 dB)由 2.70 GHz 增大到 7.18 GHz。 

2.5  La3+掺杂 SiC 纳米线的 DFT 模拟 

为了进一步探究 SiC 纳米线的介电性能和吸波

机理，利用第一性原理计算了 SiC 纳米线及 La3+掺

杂 SiC 纳米线的能带结构[25]。根据 3C-SiC 的生长

方向[1 1 1]，建立了 SiC 纳米线模型及一个 La 原子

掺杂的 SiC 纳米线模型，为了消除 SiC 纳米线表面

的曲面状态并防止曲面重建，纳米线表面的悬挂键

被氢原子钝化，其俯视图和主视图如图 9 所示。SiC

纳米线的直径为 1.07 nm，长度为 0.37 nm。 

 
                                (a) Undoped SiC nanowires                  (b) La-doped SiC nanowires 

图 9  SiC 纳米线的俯视图及侧视图 
Fig. 9  Cross-sectional and side views of SiC nanowires 

 

计算结果如图 10 所示，SiC 纳米线在 G 点处有

直接带隙，带隙为 2.69 eV。掺杂 La3+后，SiC 纳米

线的带隙变小，为 2.07 eV。这是由于当 La3+掺杂进

入 SiC 晶体后，由于其价电子结构为 5d16s2，价电

子数为 3，与周围的 C 原子通过 sp3 杂化轨道结合时

缺少 1 个电子，从而形成 1 个空轨道，因此该取代

杂质缺陷的负电中心可以束缚 1 个带正电的空穴。

由于负电中心对正电空穴的束缚作用较弱，使得缺陷

处的能级不在价带之中，而是出于禁带中。因此在禁

带中引入了杂质能级，即 5d 能级，带隙变小。带隙

变小证明 La3+掺杂使得 SiC 纳米线的导电能力提升，

这与表 1 中根据阻抗曲线计算的电导率结果一致。 

       
                     (a) Band structure of SiC nanowires                             (b) Band structure of La-doped SiC nanowires 

图 10  SiC 纳米线和 La3+掺杂 SiC 纳米线的能带结构 
Fig. 10  Calculated band strcucture of SiC nanowires and La-doped SiC nanowires 

通过第一性原理的计算表明 La3+掺杂能够降低

SiC 纳米线的带隙宽度，对于调节 SiC 纳米线的电

子结构十分有效。这表明掺杂元素对于 SiC 纳米线

的性能调控具有十分重要的意义。 

3  结论 

通过碳热还原法有效的合成了 La3+掺杂的 SiC

纳米线，La2O3 可以促进 SiC 纳米线的生长，通过

控制 La3+的掺杂量可以增大 SiC 纳米线的层错比例

和长径比，得到高层错比例和高长径比的掺杂体系

SiC 纳米线。掺杂 La3+可以提高 SiC 纳米线的电导

率，其电导率由 7.2×108 S/cm (x=0)提高到了

1.2×107 S/cm (x=1.0%)。La3+掺杂提高了 SiC 纳米线

的电导损耗和极化损耗，掺杂 2.0% La3+在厚度为    
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2.0 mm 时达到了最小反射损耗 RL= 31.46 dB，有

效吸收带宽(RL<10 dB)达到了 7.18 GHz。通过第一

性原理计算分析了 SiC 纳米线及 La3+掺杂 SiC 纳米

线的电子结构，和 SiC 纳米颗粒相比，SiC 纳米线

具有更大的带隙。La3+掺杂后 SiC 纳米线的带隙由

2.69 eV 降低至 2.07 eV，验证了其导电性的增强，

这与电导率的测试结果一致。 
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