
Applied Physics 应用物理, 2026, 16(7), 737-745 
Published Online July 2026 in Hans. https://www.hanspub.org/journal/app 
https://doi.org/10.12677/app.2026.167067  

文章引用: 张广括, 王连锴. 基于 Silvaco-ATLAS的Na2KSb/K2CsSb/Sb·Cs光阴极光电特性模拟及结构优化[J]. 应用物理, 
2026, 16(7): 737-745. DOI: 10.12677/app.2026.167067 

 
 

基于Silvaco-ATLAS的Na2KSb/K2CsSb/Sb·Cs
光阴极光电特性模拟及结构优化 
张广括，王连锴* 

长春理工大学物理学院，吉林 长春 
 
收稿日期：2026年5月28日；录用日期：2026年7月3日；发布日期：2026年7月14日 

 
 

 
摘  要 

多碱光阴极是一类以碱金属锑化合物为核心发射材料的高性能光电转换体系，被广泛应用于高灵敏度探

测领域。本文基于Silvaco-ATLAS半导体器件仿真平台，建立了三层多碱光阴极结构的数值模型，系统研

究了厚度、掺杂和能带参数对量子效率与暗电流的影响。通过引入光生载流子模型、漂移–扩散方程与

复合机制，得到了不同波长下的光响应特性和偏压下的电流密度变化规律。对不同Na2KSb厚度和掺杂浓

度的多碱光阴极光电特性进行了比较，对最优结构下的量子效率和暗电流密度进行了分析。结果表明，

当Na2KSb层厚度为100 nm、K2CsSb层为20 nm、Sb·Cs层为10 nm，并在吸收层掺杂浓度为NA ≈ 5 × 1017 

cm−3时，光阴极的峰值量子效率可达45%，0.3 V偏压下暗电流密度为9 × 10−7 A/cm2。 
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Abstract 
Multi-alkali photocathodes, which utilize alkali antimonide compounds as the core photoemissive 
material, represent a class of high-performance photoelectric conversion systems widely employed 
in high-sensitivity detection. In this paper, a numerical model of a three-layer multi-alkali photo-
cathode structure is established based on the Silvaco-ATLAS semiconductor device simulation plat-
form. The influences of thickness, doping concentration, and band-structure parameters on the 
quantum efficiency and dark current are systematically investigated. By incorporating the photo-
generated carrier model, drift-diffusion equations, and recombination mechanisms, the photore-
sponse characteristics at different wavelengths and the dependence of current density on bias volt-
age are obtained. The photoelectric properties of multi-alkali photocathodes with different Na2KSb 
thicknesses and doping concentrations are compared, and the quantum efficiency and dark current 
density under the optimal structure are analyzed. The results show that when the Na2KSb layer 
thickness is 100 nm, the K2CsSb layer is 20 nm, the Sb·Cs layer is 10 nm, and the doping concentra-
tion in the absorption layer is NA ≈ 5 × 1017 cm−3 , the photocathode achieves a peak quantum effi-
ciency of 45% and a dark current density of 9 × 10−7 A/cm2 at 0.3 V bias. 
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1. 引言 

光阴极是实现光–电转换的关键功能层，在粒子探测、光电成像和高亮度电子源等领域发挥着核心

作用[1]-[3]。其工作原理是：当入射光子能量大于材料带隙时，价带电子吸收光能跃迁至导带，随后克服

表面势垒进入真空，形成光电子流。量子效率(Quantum Efficiency, QE)和暗电流(Dark Current)是评估光阴

极性能的两个重要指标，前者代表光电子发射效率，后者则反映器件的噪声水平和稳定性。 
多碱光阴极因其较低的表面功函数和较高的光电转换效率，被广泛应用于高灵敏度探测领域。1955

年，Sommer 首次发明 Na2KSb(Cs)多碱光阴极，开创了碱金属锑化物光电发射材料的新纪元[4]；1958 年，

Spicer 通过系统实验提出光电发射三步模型，证实 Na-K-Cs-Sb 系列材料有效功函数可低至 1.2~1.6 eV，

能够在可见光波段实现高量子效率发射，这一发现奠定了多碱光阴极在光电倍增器件中的核心地位[5]。
此后，美国康奈尔大学、劳伦斯伯克利国家实验室以及国内中国科学院、北京大学等机构针对多碱体系

的能带结构与表面态开展了系统研究，进一步确认了其在高灵敏度探测领域的优越性能[6]-[10]。 
多碱光阴极的制备过程对环境和条件极为敏感。传统实验研究依赖于真空蒸发法制备多层薄膜，受

限于蒸发速率、基底温度及反应气氛等因素，常导致重复性差、成分不均匀的问题[6] [11] [12]。此外，

实验手段难以直接测量内部电场分布、载流子浓度与能带结构，因而难以从微观层面解释性能差异。这

一问题促使研究者引入半导体器件仿真工具，以建立理论模型、模拟光生电子的生成、漂移、复合及真

空发射过程，从而在计算环境中实现虚拟制备和参数优化[13]。 
Silvaco-ATLAS 是一款基于漂移–扩散方程的半导体器件仿真平台，可用于描述半导体中电–光–

热过程的耦合演化。通过定义材料能带参数、复介电常数、光吸收系数和界面特性，能够求解稳态或瞬
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态光电响应。与实验相比，该方法不仅可获得更高的空间分辨率和可重复性，还能通过参数扫描快速得

到最优结构设计[14]。已有研究对半导体光阴极的量子效率与退化机制进行了数值模拟[15] [16]，为模型

验证提供了重要基准。 
本文利用 ATLAS 平台构建了 Na2KSb/K2CsSb/Sb·Cs 三层异质结构模型，探讨厚度、掺杂浓度以及能

带对齐对光电发射性能的影响规律。通过分析光波长、厚度和掺杂浓度等关键参数，得到量子效率和暗

电流的变化特征。 

2. 理论模型与仿真参数 

本文采用的多碱光阴极结构模型由三层碱金属锑化物组成，如图 1 所示自上而下依次为 Na2KSb、
K2CsSb 和 Sb·Cs。Na2KSb 吸收层、K2CsSb 传输层、Sb·Cs 发射层，三层总厚度约 110 nm，顶部连接钼

(Mo)金属电极，底部为空间真空界面。钼的功函数约 4.6 eV，具有良好的化学稳定性与导电性，常用作

多碱光阴极的背电极基底，已有实验证实Na2KSb等多碱光阴极可在Mo基底上稳定制备与工作[17] [18]。
通过这种分层设计，既可实现高效吸收，又可降低界面复合损失。 
 

 
Figure 1. Schematic diagram of multi-alkali 
photocathode simulation structure 
图 1. 多碱光阴极仿真结构示意图 

 

多碱光阴极的光电发射遵循 Spicer 三步发射理论，可系统阐述为三个紧密相连的物理阶段：光子吸

收与载流子生成、载流子输运、光电子表面逸出。首先，当入射光子能量大于 Na2KSb 吸收层禁带宽度

时，价带电子吸收光子能量跃迁至导带，同时在价带留下空穴，形成电子–空穴对；随后，光生电子在

浓度梯度与p-Na2KSb/n-K2CsSb异质结内建电场共同驱动下向表面漂移–扩散输运；最终，电子抵达Sb·Cs
偶极层表面，在表面能带弯曲与偶极矩调控下克服有效电子亲和势，逸出至真空形成光电流。 

光吸收过程采用 Beer-Lambert 定律描述光强随传播深度的指数衰减： 

 ( ) 0e yI y I α−=  (1) 

式中 I0 为入射光强，y 为距表面的传播深度，α为波长依赖的吸收系数。 
吸收系数 α与材料的复折射率相关： 
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 4π kα
λ

=  (2) 

其中 k 为消光系数(复折射率的虚部)，λ为波长。ATLAS 使用消光系数 k 计算光能转化为电能的吸收过程。 
光生载流子生成率 G 作为光学仿真与电学仿真的耦合桥梁，满足： 

 0 e yPG
hc

αλη α −=  (3) 

式中 η0 为内部量子效率，P 为入射光功率密度，λ为波长，h 为普朗克常数，c 为光速。 
载流子输运由漂移–扩散方程求解，电子与空穴的电流密度分别满足： 

 n n nqn qD nµ= + ∇J E  (4) 

 p p pqn qD pµ= − ∇J E  (5) 

式中，Dn与 Dp为电子扩散系数和空穴扩散系数，μn与 μp为电子的迁移率和空穴的迁移率，q 为电子电量。

在无外加偏置电压时，电流主要受扩散运动影响，在有外加偏置电压时，漂移运动主要影响光阴极的电流。 
在本研究的仿真过程中，对上述表面逸出过程作如下简化处理，以 ATLAS 计算的 Sb·Cs 层与真空界

面处的电流密度被等效为光电子发射电流密度，假设所有抵达表面的光生电子均能成功逸出至真空(即表

面逸出概率为 1)。该处理忽略了电子在表面的背散射、角分布和能量分布细节，但保留了“能带弯曲驱

动电子向表面输运”的核心物理过程。对于以“结构优化”为目标的本研究，该简化足以揭示厚度/掺杂

对量子效率的影响趋势。 
全局仿真温度设定为 300 K，仿真选用载流子浓度依赖的迁移率模型(conmob)，同时启用了 SRH (Shock-

ley-Read-Hall)复合模型与 Auger 复合模型，以描述体复合与界面复合过程。数值求解采用 Newton 迭代法，

可容忍较差的初始解并保证二阶收敛性。在进行网格划分时，界面处加密网格可提升载流子输运、界面势

垒等关键物理过程的计算精度，体材料区域采用稀疏网格，可兼顾仿真计算的精度与效率。 
在参数设定方面，各层结构参数参考现有实验数据与文献报道进行初始设置[19]-[23]，Na2KSb 层设

为 p 型，掺杂浓度 NA = 1 × 1016 cm−3；K2CsSb 层和 Sb·Cs 层均设为 n 型，掺杂浓度 ND = 1 × 1018 cm−3。

各层材料的主要物理参数如表 1 所示。 
 
Table 1. Material parameters 
表 1. 材料参数 

参数 Na2KSb K2CsSb Sb·Cs 

带隙 Eg(eV) 1.00 1.20 1.20 

电子亲和势 χ(eV) 1.00 0.90 0.80 

相对介电常数 εr 11.5 10.5 10.0 

电子迁移率 µn(cm2/V·s) 30 25 20 

空穴迁移率 µp(cm2/V·s) 8 6 5 

有效态密度 Nc(cm−3) 1 × 1019 1.3 × 1019 1.4 × 1019 

有效态密度 Nv(cm−3) 5.4 × 1019 6 × 1019 6.3 × 1019 
 

在 ATLAS 输入脚本中，通过 MATERIAL 命令定义材料参数，REGION 命令划分层结构，并在界面

位置设定精细网格划分。计算域顶部定义为光入射面，并引入光照模块 BEAM，以波长扫描方式模拟从

紫外至近红外的入射光子能量范围。Na2KSb 侧电极接地，Sb·Cs 侧施加微小偏压(0~0.5 V)，以获得光照
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与暗态下的电流响应。 
在仿真流程中，首先运行稳态光照条件，计算光生载流子密度和电流分布，得到量子效率曲线；随后

关闭光源，仅保留偏置场，求解暗电流。最终输出量子效率–波长关系与暗电流–偏压关系。设置波长从

0.30 μm到 1.00 μm的步进扫描，可以得到光阴极在可见光至近红外区域的量子效率响应；同时，在暗态下

施加偏压扫描(0~0.5 V)获取暗电流密度–偏压特性。为系统研究厚度与掺杂浓度的耦合效应，定义平均量

子效率为 300~800 nm 波段积分量子效率，并通过二维参数扫描获得其在厚度–掺杂平面上的分布。 
为验证所建立的多碱光阴极模型的可靠性，本文对仿真结果与已有实验数据进行了系统对比与分析。

实验参考了多篇已公开文献的结果，包括 Ding 等人对 K2CsSb 光阴极的原位同步辐射表征与量子效率测

试[7]，Feng 等人对近原子级平整 Na2KSb 和 K2CsSb 薄膜的光谱响应测量[24]，以及 Garcia 等人在超高

真空与高梯度电场环境下对 NaKSb 光阴极暗电流的直接测定[25]。比较结果表明，ATLAS 仿真与实验在

趋势和数量级上具有良好一致性，证明了该模型在光阴极模拟中的可用性。 

3. 数值仿真与结果分析 

图 2 给出了不同吸收层厚度下的量子效率曲线。由图可见，软件预测的光阴极结构量子效率随厚度

变化呈现“先升后降”的趋势：厚度从 60 nm 增至 100 nm 时，峰值量子效率从 38%提升至 45% (460 nm
处)；厚度进一步增至 120 nm 时，峰值量子效率降至 44%。 
 

 
Figure 2. Quantum efficiency curves of multi-alkali photocathodes at different absorption layer thicknesses 
图 2. 多碱光阴极在不同吸收层厚度下的量子效率曲线 

 

图中的数据表明：① 厚度 < 100 nm 时，光吸收主导性能提升——随着厚度增加，400~800 nm 波段

光子吸收效率从 82%增至 95%，光生载流子生成量显著增加；② 厚度 > 100 nm 时，载流子复合主导性

能衰减——Na2KSb 中电子扩散长度约为 100 nm，厚度超过扩散长度后，远离发射面的光生电子在输运

过程中因 SRH 复合(复合寿命约 1 ns)，导致有效发射电子数减少。因此，光电阴极存在最优厚度区间

80~100 nm，该区间可平衡光吸收效率与载流子复合损失，为后续工艺优化提供理论依据。 
K2CsSb 与 Sb·Cs 两层的厚度则主要影响电子传输与真空发射过程。仿真表明，当 K2CsSb 层过厚时，
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内部电场减弱、迁移时间延长，表面发射几率降低；而 Sb·Cs 层过薄会增加界面电势不连续性，降低电

子逃逸概率。因此，为保证高发射效率，三层结构需要保持合理的能带梯度和厚度比例。 
 

 
Figure 3. Dark current density of multi-alkali photocathodes as a function of bias voltage 
图 3. 多碱光阴极的暗电流密度随偏压的变化曲线 

 

图 3 展示了多碱光阴极在不同厚度组合下的暗电流密度–偏压曲线。由图可见，三条曲线在对数坐

标下近乎重合。这一结果表明，在本研究的厚度范围内(60~120 nm)，暗电流对厚度不敏感，其主导机制

为热电子发射(而非厚度依赖的扩散电流)，热电子发射电流由表面有效势垒和表面处电子浓度决定，而厚

度变化并未显著改变表面能带弯曲与表面载流子分布，因此厚度的选取主要由量子效率与工艺可实现性

决定。 
如图 4 所示，对于 100 nm 厚度，掺杂浓度从 1 × 1019 cm−3 降至 5 × 1017 cm−3 时，平均量子效率从

12%提升至 32%；浓度进一步降至 1 × 1017 cm−3 时，平均量子效率基本保持不变(32.1%)，掺杂浓度对

量子效率的影响呈现“先升后饱和”的趋势。图中的数据表明：掺杂浓度降低导致 p-Na2KSb/n-K2CsSb
异质结的耗尽区宽度从 20 nm 扩展至 80 nm，内建电场影响范围也随之扩张。内建电场的变化使光生

电子的输运模式从“扩散主导”转变为“漂移–扩散协同”，电子扩散长度从 50 nm 增至 100 nm，抵

达发射面的概率从 65%提升至 90%，当掺杂浓度 < 5 × 1017 cm−3 时，耗尽区宽度已覆盖整个吸收层，

内建电场强度趋于饱和，量子效率不再显著提升，体现了“掺杂浓度–耗尽区–载流子输运”的耦合

效应。 
图 5 为 0.3 V 偏压下不同掺杂浓度的暗电流密度对比曲线。由图可见，暗电流密度随掺杂浓度升高

呈指数增长：浓度从 1 × 1017 cm−3 增至 1 × 1019 cm−3 时，暗电流密度从 2.8 × 10−7 A/cm2 增至 3.5 × 10−6 
A/cm2，增长幅度达 12.5 倍。 

其物理机制为：掺杂浓度升高使 Na2KSb 费米能级向价带顶靠近，表面能带弯曲减弱、有效发射势垒

降低，热电子发射分量增强；高掺杂引入的晶格缺陷与杂质原子显著增加，禁带内 SRH 产生中心浓度上

升，导致产生–复合漏电流增强，导致总暗电流随掺杂浓度升高而增大。厚度变化仅调制体输运距离，

而掺杂同时改变表面势垒与体缺陷密度，因此暗电流对掺杂浓度很敏感。 
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Figure 4. Coupled effect of thickness and doping concentration on average quantum efficiency 
图 4. 厚度与掺杂浓度对平均量子效率的耦合影响分布 

 

 
Figure 5. Dark current density of multi-alkali photocathodes as a function of doping concentration 
图 5. 多碱光阴极的暗电流密度随掺杂浓度的变化曲线 

 
多碱光电阴极的性能由多参数协同调控，单一参数优化无法实现全局最优。基于参数扫描结果，构

建“厚度–掺杂浓度–量子效率–暗电流”的定量关联模型，揭示关键参数的耦合机制。 
厚度与掺杂浓度的耦合：低掺杂浓度(1 × 1017 cm−3)下，最优厚度为 120 nm (峰值量子效率 44%)；高
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掺杂浓度(1 × 1019 cm−3)下，最优厚度为 85 nm (峰值量子效率 36%)。耦合机制为：高掺杂浓度下，内建

电场强度高，载流子输运速度快，但电离杂质散射加剧导致扩散长度缩短；低掺杂浓度下，需增加厚度

以保证光吸收效率。 
通过多目标优化(量子效率最大化、暗电流最小化)，确定全局最优结构参数组合为：吸收层厚度 100 

nm、掺杂浓度 5 × 1017 cm−3。该参数组合下，多碱光电阴极的核心性能指标为：峰值量子效率 45% (460 
nm)、300~800 nm 平均量子效率 32%、0.3V 偏压下暗电流密度 9 × 10−7 A/cm2。 

为验证最优参数的合理性，提取该参数下的能带结构与载流子输运特性：Na2KSb/K2CsSb 界面能带

弯曲量为 0.2 eV，可有效抑制光生电子–空穴对复合；电子在 K2CsSb 过渡层的迁移速度达 2.5 × 106 cm/s。
与单层 K2CsSb 光电阴极相比，最优参数的多碱结构量子效率提升 30%，体现了层状异质结构的协同优

势。 

4. 结论 

本文针对 Na2KSb/K2CsSb/Sb·Cs 三层异质结构多碱光阴极体系，基于 Silvaco-ATLAS 平台建立了器

件级数值模型，系统揭示了吸收层厚度与掺杂浓度对量子效率和暗电流的耦合调控规律，为该材料体系

的定量优化提供了物理图谱和设计依据。结果表明，Na2KSb 吸收层厚度与量子效率呈非单调关系：厚度

从 60 nm 增至 100 nm 时，460 nm 处峰值量子效率由 38%提升至 45%；继续增厚至 120 nm，峰值量子效

率回落至 44%。掺杂浓度通过调制异质结耗尽区宽度与内建电场强度调控载流子输运：当掺杂浓度从 1 
× 1019 cm−3 降至 5 × 1017 cm−3 时，平均量子效率从 12%饱和至 32%。暗电流对厚度不敏感(60~120 nm 范

围内变化 < 5%)，而随掺杂浓度显著变化：当掺杂浓度从 1 × 1017 cm−3 提升至 1 × 1019 cm−3 时暗电流由

2.8 × 10−7 A/cm2 增至 3.5 × 10−6 A/cm2。全局参数扫描确定的最优结构为 Na2KSb 厚度 100 nm、掺杂浓度

5 × 1017 cm-3，对应峰值量子效率 45%、0.3 V 偏压下暗电流密度为 9 × 10−7 A/cm2。此最优结构是针对

300~800 nm波段平均量子效率最大化与 0.3 V反向偏压下暗电流密度最小化这两个指标的综合优化结果。

若应用需求侧重不同，最优策略需相应调整：1) 对于紫外高灵敏度探测，可适当减薄 Na2KSb 至 60~80 
nm 以抑制短波方向载流子复合，同时提高 K2CsSb 厚度以增强电子传输；2) 对于近红外扩展响应，需降

低吸收层掺杂至 1 × 1017 cm-3 以下以扩展耗尽区宽度，但需接受暗电流增大的代价；3) 对于低噪声光子

计数应用，应将掺杂浓度控制在 ≤ 5 × 1017 cm−3 的饱和区，此时暗电流较低，且 QE 接近最大值。 
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