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开发特殊性能红外材料是目前提升红外光学系统性能的关键, 硫系玻璃作为组分-性能可调的红外材料

无疑成为了热门选项. Se基与 Te基玻璃涵盖中波、长波红外窗口, 是最典型的红外器件应用材料之一, 通过

对 Ge20Se80–xTex 玻璃体系的结构与性能分析 , 阐述了 Te含量对该玻璃体系结构与性能演变的规律 . 随着

Te含量的增大, 玻璃转变温度 (Tg)受网络结构及平均键能的影响先升高后降低, 密度与折射率近似线性的

梯度增高, 阿贝数逐渐增大, 而维氏硬度几乎不随 Te含量的变化而变化, 断裂韧性随 Te含量的增大而降低.

针对平均配位数无法评价两种及以上同族元素组成的玻璃体系问题, 成功建立了理论带隙-玻璃性能评价体

系, 并对 Ge20Se80–xTex 玻璃体系的密度、折射率、阿贝数、断裂韧性等参数与理论带隙建立了函数关系, 该体

系可用于快速评估玻璃组分与性能.
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1   引　言

硫系玻璃近年来在红外成像器件中的装配量

呈爆发式增长, 相比于传统晶体材料 Ge, ZnS, Si,

GaAs等, 硫系玻璃所具备的独特优势在于极大范

围可调的物理与光学性能, 以及可加工性和低成本 [1].

综合 S基、Se基、Te基硫系玻璃体系, 其红外透过

范围可完全跨域短波红外、中波红外以及长波红

外, 尤其是在中远红外领域可谓是独占鳌头 [2–4]. 通

过调整不同元素组成及其化学计量比, 硫系玻璃的

折射率可从 2.0—3.5连续变化, 其热膨胀系数、折

射率温度系数等也相应可调, 这为红外光学系统提

供了巨大的设计自由度 [5]. 此外, 极高的非线性折

射率、低声子能量、可精密模压和光纤拉丝等特性

也使得硫系玻璃的应用空间极广且自成体系. 因

此, 尽管硫系玻璃的研究历史远短于其他红外晶体

材料, 但其研究热度和价值正快速赶超.

Se基玻璃的透过区域覆盖短波红外至长波红

外, 是目前热红外成像系统中透镜材料的主流选

择 , 例如 Ge33As12Se55,  Ge10As40Se50,  As40Se60 等

组分已广泛使用且商业成熟. 但随着红外器件的小

型化、轻量化, 红外系统对具备高折射率、不同色

散性能和折射温度系数等特性的材料提出了强烈
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需求, 例如基于高折射率材料的透镜能够大幅缩短

焦距, 基于特殊色散属性或负折射率温度系数的透

镜具有更高的色散/色差校正能力等 [6]. 而单 Se基

硫系玻璃因性能局限性已不能满足高性能成像系

统的要求, 加入更多元素如 Te, Ga, Sb, Ag等, 制

备特殊性能玻璃成为解决这一需求的重要途径.

Te相比 Se, 原子重量增加 1.6倍, 使得 Te基玻璃

的密度与折射率大幅提升, 使其成为高折射率玻璃

必不可少的组成元素. Te元素更低的电负性和键

能造成其玻璃网络结构以及带隙等重要特性发生

变化, 这种差异造成 Te基玻璃的传输区域往远红

外拓展 , 并展现出更小的远红外色散性 . 解析

Te元素对硫系玻璃结构与性能的影响对开发用于

长波红外的优质特性玻璃具有重要意义.
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平均配位数 (  )被认为是分析硫系玻璃拓

扑网络结构最简单有效的方法, 因“8-N”规则在硫

系玻璃的配位形成过程中认为是严格执行的 [7,8].

大量研究证实在硫系玻璃中通过建立平均配位数

而发现了几个典型阈值的转变 [9–12], Phillips[13] 认

为   = 2.4是硫系玻璃的刚性渗透阈值, 若  值

小于 2.4, 玻璃网络结构是柔性的, 内部多呈现链

状或层状, 反之则往刚性发展, 并且随着   值的

增大刚性程度不断增加, 极限情况下,    = 4时,

形成晶体网络结构, 晶体 Ge便是这种结构的完美

证明. 通过建立   值, 硫系玻璃体系可与其自身

物理、光学特性等参数建立函数关系, 据此关系可

分析更多玻璃组分所具有的特性. 然而, 若体系中

存在 2种及以上的同族元素 (如 S, Se, Te), 因其

配位数不变 (均为 2),    值便不适用于区分该组

分间的差异. 另一方面, 键能 (E)和平均键能 (  )

同样显示出很强的结构-性质相关性, 也被用于预

测玻璃性能和评估成分趋势 [14,15]. Tichý和 Tichá[16]

建立了玻璃转变温度 Tg 和  之间的良好相关性:

Tg ≈ 311×(   – 0.9), 这与阿伦尼乌斯黏度方程

中的黏性流动和活化能关系如出一辙. 但平均键能

用于评估玻璃性能不具备简易性, 因目前难有手段

准确测量或计算具体组分的  值, 更不用说整个

体系的  值计算. 因此, 若能引入类似  值评估

体系, 且能区分多硫族元素共存的差异, 无疑对于

解析这类硫系玻璃体系的意义重大.

⟨r⟩ ⟨r⟩
Ge20Se80–xTex 是典型的多硫族元素玻璃体系,

其  值不随 Te含量变化, 因此  值无法有效评

估整个体系的结构与性能变化. 理论带隙值是评估

材料禁带宽度的理论计算值, 对于不同组分, 理论

带隙值普遍情况下存在差异, 因此用理论带隙评估

网络结构演变, 建立结构模型与性能关系的函数模

型, 有助于解析 Te元素对玻璃结构及物理光学特

性的影响, 为开发高折射率、特殊色散等优质性能

的玻璃材料提供科学依据. 

2   实　验
 

2.1    玻璃样品的制备

实验采用传统熔融-淬冷法制备硫系玻璃, 原

料选用纯度为 5N的 Ge, Se, Te金属单质, 依据

Ge20Se80–xTex (x = 0—30%)体系中具体组分的化

学计量比, 每一种玻璃称取 50 g的原料投入洗净

并烘干的石英管中, 随后进行抽真空加热, 加热温

度为 100 ℃, 时长不少于 2 h, 当石英管中压强降

至约 10–5 Pa时, 熔封石英管. 将熔封的石英管用

石棉包裹, 置于摇摆炉中高温熔制, 最高熔制温度

为 800 ℃, 该温度段时长不少于 15 h, 随后竖直静

置并以约 150 ℃/h的速率降温至 500 ℃ 附近出

炉, 并在水中淬冷, 观察到脱壁现象后, 放入退火炉

中消除内应力, 退火温度设为 Tg–10 ℃ 温度, 保持

5 h后以 10 ℃/h的速率缓慢降至室温即可取出. 

2.2    玻璃样品的测试方法

玻璃样品的拉曼光谱由显微拉曼光谱仪 (英

国, Renishaw)测定, 激发源是 785 nm半导体激

光器, 功率设置为 5%, 曝光时间为 2 s; 近红外吸

收光谱由 Perkin-Elmer Lambda 950型分光光度

计测定, 测量范围是 600—2500 nm; 折射率由红外

椭偏仪 (J.A. Woollam, IR-vase II, 美国)测定, 测

量范围是 1.4—20 μm; 密度通过阿基米德排水法

并选用酒精作为浸泡液测定; 玻璃转变温度由差示

扫描量热仪 (DSC204F1, Netzsch, 德国)在 N2 气

氛保护下, 以 10 K/min的加热速度测定; 硬度和

断裂韧性由维氏硬度计 (MH-30)测定. 

3   实验结果与分析

硫系玻璃是典型的共价网络结构, 其物理光学

特性源于组成元素的性质, 表 1为 Ge, Se, Te三

种元素在形成共价玻璃网络结构时可用于计算分

析其性质的重要参数. 最外层电子轨道决定了 Ge
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⟨r⟩

⟨r⟩

的配位数为 4, Se和 Te的配位数为 2, 因此任一

GexSeyTe1–x–y 玻璃的平均配位数   = 4x + 2y +

2(1 – x – y), 对于 Ge20Se80–xTex 而言, 由于 Ge原

子百分比的固定, 其  恒为 2.4, 因此从平均配位

数的角度认为 Se和 Te的等量替换不影响整体的

刚性. 但随着 Te含量的增大, 其更大的原子密度,

以及不同的电负性、带隙、键能等势必对自身性能

产生不同程度的影响.

依据化学成键规则 (CBA规则)[17], 键能主导了

共价网络结构的成键顺序, 并且异类原子的成键优

先级往往高于同类原子, 即异极键优先于同极键,

通过该方法可以估算体系中共价键的数量和类型. 异

极键的键能 (E(A-B))可用 Pauling方程计算 [18]: 

E(A-B) = [E(A-A)E(B-B)]1/2 + 30(χA − χB)
2, (1)

χA χB其中   和   是原子电负性 , E(A-A)和 E(B-B)

即为单质的键能, 数值如表 1所示. 通过 Pauling

方程计算得到了 Ge20Se80–xTex 玻璃中可能出现共

价键及其键能如表 2所示, 该结果表明, Ge—Se键
在该体系中具有最高的键能 49.54 kcal/mol, 因

此它的成键优先级是最高的, 随之是 Se—Te键、

Se—Se键、Ge—Te键以及 Te—Te键. 但是需注

意的是, 键能大小不完全决定成键优先级, 玻璃网

络结构总是趋向于整体的稳定, 或平均键能更高的

方向发展.
  

表 2    Ge20Se80–xTex 的玻璃可能出现的共价键及其键能
Table 2.    Possible  bond  types  and  bond  energies  for

Ge20Se80–xTex glass.

成键类型 Ge—Se Se—Te Se—Se Ge—Te Te—Te

键能/(kcal·mol–1) 49.54 44.20 44.04 35.55 33.00
 

Tichy和 Tichá[16] 将硫系玻璃组分的化学计

量比分为 3种状态 , 以 GexSeyTe1–x–y 体系为例 ,

用 R = 2(1–x)/(4x)表示组分偏离化学计量比的程

度, 即 Se/Te的平均配位数与 Ge的平均配位数

之比. 其中 R = 1为完美化学计量比, R < 1为缺

配位状态 (chalcogen-poor), R > 1为富配位状态

(chalcogen-rich). 在 R < 1时, 预计会出现Ge—Ge

同极键, 在 R > 1时, 预计会出现 Se—Se或Te—Te
同极键. 对于 Ge20Se80–xTex 而言, R > 1, 表明该

体系固定处于富配位状态.

在这些各不相同的配位情况下, 体系中的原子

相互作用成键, 并使整个体系趋向最稳态, 这种大

量独立的原子结合成固体时原子释放的能量被称

为结合能或内聚能, 对于整个体系的结合能一般通

过平均键能计算表示 [19,20]: 

⟨E⟩ =
∑
i

fi · Ei, (2)

Eth
g

其中, fi 是该材料中形成键的百分比含量, Ei 是对

应键的键能. 但对于大部分硫系玻璃体系而言, 目

前还难有手段精准表征和计算内部的成键类型和

数量, 一般仅依据 CBA等规则估算内部成键类型

和数量, 尤其对于偏离标准化学计量比较多的组

分, 计算误差易增大. 平均键能或带隙的评估有助

于解析硫系玻璃光学的行为, Fouad [21] 提出半导

体或合金材料理论带隙 (  )的计算可由下式表

示, 以 Ge20Se80–xTex 为例: 

Eth
g = fGeEg (Ge) + fSeEg(Se) + fTeEg (Te) , (3)

Eopt
g

其中, f 是对应元素的原子百分比, Eg 为对应元素

单质带隙. 另一方面, 对于玻璃而言, 实际带隙值

可以通过吸收光谱的测定而计算, 该值也被称为光

学带隙 (  ), 其与吸收系数 (α)可以通过 Tauc

方程相关联 [22,23]: 

αhν = B(hν − Eopt
g )m, (4)

(αhν)2-hν

其中, h 是普朗克常数, ν是光子频率, B 是常数,

m 是吸收边跃迁类型的参数, m = 1/2时, 对应直

接带隙半导体允许的偶极跃迁; m = 3/2时, 对应

直接带隙半导体禁戒的偶极跃迁; m = 2时, 对应

间接带隙半导体允许的跃迁; m = 3时, 对应间接

带隙半导体禁戒的跃迁. 硫系玻璃一般属于直接带

隙偶极跃迁, 图 1(a)展示了 Ge20Se80–xTex 玻璃对

应的  关系曲线, 曲线切线在 x 轴上的截

距值即为直接光学带隙能量, 显然, Te含量的增大

 

表 1    Ge, Se, Te元素的基本特性参数
Table 1.    The basic characteristic parameters of Ge, Se, and Te elements.

元素 配位数 密度/(g·cm–3) 摩尔质量/(g·mol–1) 摩尔体积/(cm3·mol–1) 电负性Pauling scale 带隙/eV 键能/(kcal·mol–1)

Ge 4 5.33 72.63 13.63 2.01 0.67 37.78

Se 2 4.81 78.97 16.42 2.55 1.95 44.04

Te 2 6.22 127.6 20.50 2.10 0.33 33.00

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 14 (2024)    146303

146303-3

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


导致玻璃体系金属性逐渐增强, 相应的带隙能量逐

渐降低. 该体系理论带隙、光学带隙与 Te含量的

变化关系如图 2(b)所示 , 理论带隙因计算公式

(3)式必然导致其线性变化, 相同 Te含量变化对

理论带隙的变化贡献度是相等的. 而玻璃的光学带

隙值与其共价网络结构密不可分, 且与平均键能高

度相关, 不同浓度的 Te对该体系共价网络结构的

影响不同, 特别是当 Te浓度较高时, 金属性更强

的 Te—Te缺陷键使得光学带隙快速下降. 因此,

光学带隙更接近真实带隙能量, 而理论带隙则可用

于快速预测该体系玻璃性能.
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图 1　(a) Ge20Se80–xTex 系列玻璃直接带隙对应的 (αhν)2 和

hν之间的关系 , 以及每种玻璃的光学带隙值 ; (b) 理论带

隙、光学带隙与 Te含量的变化关系

Fig. 1. (a)  The  relationship  between  (αhν)2  and hν  corres-

ponding  to  the  direct  band  gap  of  Ge20Se80–xTex  series

glasses, and the optical band gap value of each glass; (b) the

relationship  between  the  theoretical  bandgap,  the  optical

bandgap and the Te content.
 

带隙的差异与玻璃组分-结构密不可分, 图 2(a)

展示了 Ge20Se80–xTex 系列玻璃的归一化拉曼光谱.

在这三元配位结构中, Ge与 Se/Te构成的四面体

单元, 以及 Se—Se, Se—Te, Te—Te等不同形式

链状结构的无规则排布形成了整体的玻璃网络结

构 [24]. Te加入并取代部分 Se的位置, 使得部分结

构发生变化, 这反应在拉曼散射光谱的频率响应

上. 当 Te含量较低时, 如 Te5 玻璃, 由于 Ge—Se
最高的成键优先级以及充足的 Se配位量, 角共享

(corner-sharing)和边共享 (edge-sharing) GeSe4/2
四面体的频率响应几乎没有变化, 而另一方面, 异

极 Se—Te键更高的键能表明其优先于 Se—Se先
成键, 因此, Te会取代部分 Se—Se键中 Se的位

置, 这反映在 208—222 cm–1 范围的频率响应, 并

伴随着 260 cm–1 附近 Se—Se键响应强度的降低.

当 Te含量高于 10%时, Se—Se键含量快速下降,

Se—Te键含量增大, 并逐渐出现混合的Ge—Te/Se
四面体结构 , 首先出现的仅 1个 Te原子链接的

Ge—Se/Te四面体频率响应位于 170 cm–1, 其次

2个和 3个 Te原子链接的四面体频率响应分别位

于 160 cm–1 和 145 cm–1. 此外在 145—164 cm–1 处

为不同形式的 Te—Te键频率响应 , 表 3归纳了

Ge20Se80–xTex 系列玻璃可能出现的振动模式及其
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图 2    (a) Ge20Se80–xTex 系列玻璃归一化拉曼光谱; (b) Ge20
Se50Te30 玻璃拉曼光谱曲线拟合

Fig. 2. (a)  Normalised  Raman  spectra  of  Ge20Se80–xTex
series  glasses;  (b)  Raman spectral  curve  fitting  of  Ge20Se50
Te30 glasses.
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频率位置 [25]. 有研究认为 Te含量不高于 30%时

仅存在 1个 Te混合的四面体结构单元 , 通过对

Te30 玻璃的分峰拟合证实了仅存在位于 170 cm–1

的单 Te原子链接的 Ge—Se/Te四面体, 而位于

150, 154和 164 cm–1 附近的振动频率均对应不同

的 Te—Te振动模式, 如图 2(b)所示.

大量研究表明硫系玻璃的热力学特性与平均

键能关联, 尤其是玻璃转变温度与平均键能线性相

关 [26]. 图 3给出了 Ge20Se80–xTex 系列玻璃 Tg 随

Te含量的变化趋势, 可见随着 Te含量的增大, Tg
先上升后降低, 且上升幅度逐渐减小, 当 Te含量超

过 20%时, Tg 快速降低. 从玻璃网络成键类型和

数量的演变及其平均键能的变化可解释这一现象,

当Te含量较低时, 例如Te5 玻璃, 依据成键规则, 网

络中会形成约 4.16%的 Se—Te键 (44.2 kcal/mol),

而 Se—Se键 (44.04 kcal/mol)占比则从 Te0 玻璃

的 33.33%下降至 29.16%, 此外 Ge—Se键占比不

变 , 因此依据 (2)式整体的平均键能增大 , 导致

Tg 上升. 随着 Te含量的进一步增大, Se—Te键占

比进一步增大, Se—Se键占比也逐渐减低, 但同时

也有一部分 Te原子与 Ge成键 (35.55 kcal/mol),

或独自形成 Te—Te键 (33 kcal/mol), 且随着 Te

含量的增大, Ge—Te与 Te—Te键的数量仍然单

调增加, 当这部分键所贡献的平均键能减小量超

过 Se—Te键所贡献的平均键能增大量时, 整体平

均键能降低, 从而 Tg 降低. 拉曼光谱证实, Te5 玻

璃仅包含 Se—Te键的频率响应, 当 Te原子分数

超过 10%时 ,  Se—Te键频率响应进一步增强 ,

Se—Se键频率响应降低, 同时开始出现更低键能

的 Ge—Te, Te—Te键频率响应, 这一网络结构的

演变造成的平均键能变化, 与测量所得 Tg 的变化

趋势是相符的.
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图 3　Ge20Se80–xTex 系列玻璃的 Tg 随 Te含量的变化

Fig. 3. The  relationship  between  the  Tg  of  Ge20Se80–xTex
series glass and the Te content.
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物理-光学特性是硫系玻璃作为红外材料应用

的关键参数, 图 4给出了 Ge20Se80–xTex 系列玻璃

的密度、折射率 (10 μm)以及阿贝数 (8—12 μm)
随 Te含量的变化关系, 并与  建立了函数关系.

显然, Te与 Se的原子百分比等量替换使得该系列

玻璃密度不断增大, 这源于 Te更大的原子摩尔质

量 (为 Se的 1.6倍). 密度增大最显著的结果就是

折射率增大, Lorentz-Lorenz关系式 [27] 表明了玻

璃折射率与密度正相关性, 因此增大密度是提高硫

系玻璃折射率最有效的手段. 此外, Te的增加使得

该系列玻璃的阿贝数增大, 这意味着 Te可以降低

玻璃长波红外的色散性. 该系列玻璃参数与  表

现出良好的函数相关性, 如图 4(d)所示, 密度随

 的降低而增大, 且与  高度线性相关, 线性拟

合度 R2 = 99.95%, 这对预测密度无疑是高度可信

的, 线性关系如下式: 

 

表 3    Ge20Se80–xTex 系列玻璃可能出现的振动模

式及其频率位置
Table 3.    Possible  vibration  modes  and  frequency

positions of Ge20Se80–xTex series glasses.

Wavenumber/cm–1 Vibrational mode

145 ν (Te)—Te–Te—(Te)

151 νas (Ge)—Te—Te—Te—(Ge)

154 νs (Ge)—Te—Te—Te—(Ge)

157 ν (Ge)—Te—Te—(Te)

164 ν (Ge)—Te—Te—(Ge)

145 ν Ge—Se1/2Te3/2

160 ν Ge—Se2/2Te2/2

170 ν Ge—Se3/2Te1/2

194 νs Corner-Sharing Ge—Se4/2

211 νs Edge-sharing Ge—Se4/2

299 νas Ge—Se4/2

208 νas (Ge)—Te—Se—Te—(Ge)

210 ν (Se)-Se—Te—(Ge)

211 νs (Ge)—Te—Se—Te—(Ge)

212 νas (Ge)-Se—Te—Se—(Ge)

219 νs (Te)—Te—Se—(Ge)

222 νs (Ge)-Se—Te—Se—(Ge)

245 ν -(Se—Se)n- long chain

252 νas Se—Se—Se

263 ν (Se)-Se—Se—(Ge)

270 ν Se—Se
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ρ = 6.188− 1.1Eth
g . (5)

Eth
g再者, 折射率与  的函数关系如下式:

 

n = 6.585 exp(−Eth
g /0.464) + 2.237. (6)

Eth
g

Eth
g

Eth
g

由于折射率与密度近似线性相关, 这使折射率值的

梯度变化非常均匀, 且与  具有极高拟合度, R2 =

99.74%. 据此,    的理论计算可以快速预测对应

折射率值. 此外, 该系列玻璃在 8—12 μm窗口的

阿贝数与  的函数关系如下式:
 

AN = 88.95 +
46.314[

1 + exp(Eth
g − 1.444)/0.08

] . (7)

Eth
g

Eth
g

可见, 在 x = 0—30%, 即   = 1.208—1.694范围

内, 阿贝数随着  的降低而增大, 即 Te含量的增

大的方向, 阿贝数是红外光学系统调控色散的关键

参数, 阿贝数的精准预测无疑为光学设计提供了巨

大便利.

Eth
g

图 5展示了 Ge20Se80–xTex 系列玻璃的维氏硬

度、断裂韧性与 Te含量的变化关系 , 以及维氏

硬度、断裂韧性与理论带隙  的拟合关系. Te含

量的变化并没有明显改变该体系的硬度, 该批次的

硬度测量值波动也处于测量误差范围内 . 另一

方面, Te含量的增大明显降低了玻璃的断裂韧性,
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图 4    Ge20Se80–xTex 系列玻璃的密度 (a)、折射率@10 μm (b)、以及 8—12 μm窗口的阿贝数 (c)与Te含量的变化关系; Ge20Se80–xTex
系列玻璃的密度 (d)、折射率@10 μm(e)、以及 8—12 μm窗口的阿贝数 (f)与理论带隙   的变化关系及其拟合曲线
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Fig. 4. Variation of density (a), refractive index @10 μm (b), and Abbe number (c) for the 8–12 μm window versus Te content for
Ge20Se80–xTex series glasses; variation of density (d), refractive index @10 μm (e), and Abbe number (f) for the 8–12 μm window
versus the theoretical bandgap   and their fitting curves for the Ge20Se80–xTex series glasses.
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图 5    Ge20Se80–xTex 系列玻璃的维氏硬度 (a)、断裂韧性 (b)与 Te含量的变化关系; Ge20Se80–xTex 系列玻璃的维氏硬度 (d)、断裂

韧性 (e)与理论带隙   的变化关系及其拟合曲线
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Fig. 5. Variation of Vickers hardness (a) and fracture toughness (b) versus Te content for the Ge20Se80–xTex series of glasses; vari-

ation  of  Vickers  hardness  (d)  and  fracture  toughness  (e)  versus  the  theoretical  bandgap    ,  and  their  fitted  curves  for  the

Ge20Se80–xTex series of glasses.
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Eth
g

且在 Te掺入含量为 0—10%区间就呈快速下降趋

势, 随后趋于平稳, 这与大量 —Te— 键的形成相关.

图 5(d)给出断裂韧性与  的拟合关系, 且由下式

所示: 

KC = 4.378 exp(Eth
g /0.098) + 0.237. (8)

Eth
g

Eth
g

该式表明断裂韧性随  降低而降低, 仅在 Te0 时

达到断裂韧性最大值, 而更高的  或许有望使该

玻璃具有高断裂韧性. 

4   结　论

本文通过对 Ge20Se80–xTex 这一典型多硫族元

素玻璃系体的研究, 详细解析了 Te元素对玻璃网

络结构与性能的影响. 利用 Ge, Se, Te单质特性

计算分析了该硫系玻璃体系可能存的共价类型和

键能, 以及每一玻璃组分的理论带隙值. 通过拉曼

光谱验证分析了网络结构随 Te含量的演变, Te原

子占比的不断增大使得 Se—Te键不断增加, 且当

Te原子分数大于 10%时, Ge—Te, Te—Te键开

始出现并增加. 该体系网络结构的演变代表了玻璃

平均键能的变化趋势, 这种趋势在玻璃转变温度的

变化中得到验证. 该玻璃体系的物理-光学性能包

括密度、折射率、阿贝数, 以及机械性能包括维氏

硬度、断裂韧性等参数被详细表征, 并建立了与理

论带隙高拟合度的函数关系, 这为 Te基硫系玻璃

的设计提供了方向和便利性. 通过本文示例的理论

带隙-玻璃性能评价机制, 阐述了理论带隙评价函

数分析多同族元素组成玻璃体系的可行性, 可为其

他存在多同族元素且各自具有带隙值的玻璃体系

性能评估提供参考.
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Abstract

Infrared  imaging  systems  are  being  updated  towards  greater  performance  as  well  as  lighter  and  smaller

devices.  Developing  infrared  materials  with  special  properties  is  a  critical  for  enhancing  the  performance  of

optical systems as well as miniaturizing devices. Chalcogenide glass becomes a popular option for advanced IR

materials due to its component-property tunability. Se—based glasses such as Ge33As12Se55,  Ge10As40Se50,  and
As40Se60, which completely cover the mid- and long-wave infrared windows, are the most typical materials used

in  infrared  equipment.  However,  these  classical  materials  can  no  longer  meet  the  requirements  of  high-

performance  imaging  systems,  and  adding  more  elements  such  as  Te,  Ga,  Sb,  and  Ag  to  enhance  the

performance  is  a  reliable  way  to  solve  this  problem.  By  analysing  the  structure  and  properties  of  the

Ge20Se80–xTex glass system, the law of its structure and properties evolving with Te content is illustrated. The

obtained typical results are shown below. With the increase of Te content, the glass transition temperature (Tg)

increases  and  then  decreases,  which  is  caused  by  the  network  structure  and  the  average  bond  energy;  the

density and refractive index increase in an approximately linear gradient; the Abbe number gradually increases,

while  the  Vickers  hardness  hardly  changes  with  Te

content;  the  fracture  toughness  decreases  with  the  Te

content  increasing.  Aiming  at  the  problem  that  the

average coordination number is unable to evaluate the

glass systems composed of two or more elements from

the  same  main  group,  a  theoretical  bandgap-glass

property  evaluation  system  is  successfully  established.

The functional relationships among parameters such as

density,  refractive  index,  Abbe  number,  and  fracture

toughness, and theoretical band gap are established for

Ge20Se80–xTex  glass  system  as  shown  in  the  summary

figure, which can be used to rapidly evaluate the glass

components and properties.

Keywords: infrared materials, chalcogenide glasses, theoretical bandgap, glass property
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