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摘 要：简述了色彩形成的物理过程，建立一较有效的材料光谱特性仿真与色彩预测模型。采用密度泛

函理论，计算了纤锌矿 ZnO的复折射率，计算结果与实验结果相符。计算并分析了 ZnO薄膜的反射光谱性
质，预测了 ZnO薄膜颜色为黄色，与实际样品相符。研究了薄膜厚度对 ZnO薄膜色彩的影响，结果表明，
在相干长度范围内（<1 300 nm），膜厚对 ZnO薄膜颜色调制作用显著，膜较厚时（>1 300 nm），色彩及明度
趋于稳定。
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Spectrum Calculation and Color Prediction of ZnO Film
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Abstract：The physical process of color formation is described and an effective model is built for materials’ optical
properties simulation and color prediction. By means of density functional theory, the complex refractive index of wurtzite
ZnO is calculated and the results are consistent with the experimental results. Based on the calculation and analysis of the
reflectance spectrum of ZnO thin films, predicts that the color of ZnO thin films are tend to be yellow, also in line with the
actual sample. The effect of film thickness on ZnO color is studied. The results show that the thickness of ZnO film at the
coherence length range (<1 300 nm) has a significant impact on the color modulation, and the color and brightness are tend
to be stable when the film is thick enough (>1 300 nm).
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0 引言

色彩是自然赋予人类的一笔视觉财富，人们通

过色彩感知自然界。1650年R. Hooked和 I. Newton观
察到液体表面上薄膜产生的相干彩色条纹。随后，

各种制备薄膜的方法与手段相继诞生，薄膜在光学

与色彩领域有重要应用。

薄膜色彩的形成不仅与薄膜的光学性质有关，

还需要光源的照射与人眼的感知 [ 1 ]。薄膜折射率

n( )=N( )+iK( )能表征其光学性质，它在微观上由材
料的电子结构（能带结构）决定[2]。张富春等人[3]采用

第一性原理方法研究纤锌矿型结构的 ZnO的光学性
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质；李雪勇等人[ 4 ]采用真空磁控溅射镀膜法制备了

ZnO薄膜并测试了其光学性质。但很少有人对 ZnO
薄膜的反射光谱进行理论计算，以此来进一步揭示

色彩与材料结构的联系。

色度学[ 5 ]认为，自然界所能观察到的任何色彩

均能由色调 x，饱和度 y及明度 Y这 3个参数来表征。
利用三刺激值方法能将薄膜的反射光谱解码为色度

空间的颜色。由此，从材料的基本结构出发，预测

其在一定光源下的色彩效果将有助于理解色彩形成

的物理本质，对实际色彩薄膜的开发有一定的理论

指导意义。本文建立了材料光谱特性计算与色彩预

测模型，以 ZnO薄膜为例，计算了其光学性质，并
预测了其色彩特性。

1 理论模型

基于第一性原理的密度泛函理论[6-9]可以计算材

料的复折射率，结合电动力学理论可以计算薄膜的

反射率，得到薄膜在光源照射下的反射功率谱密度

（power spectral density，PSD）分布。采用三刺激值
方法（三基色原理）[ 5]，将反射功率密度归一化为 3
个参数，就可以在CIE1931色度空间标定色彩坐标与
明度。

1.1 一定膜厚材料的反射光谱计算

考虑一基底上生长的薄膜材料，光线在薄膜中

的传输过程如图 1 所示。

设薄膜的厚度为 h，折射率实部为 n2
，虚部为K2

其上表面外侧介质的折射率实部为 n1
，基底介质的

折射率实部为 n3
，波长为λ的单色光波从介质 1倾斜

入射到薄膜的上表面。由 Fresnel公式[10]计算可得反

射率

，                   （1）

式中：  ；

 ；

，A与光的吸收过程有关；

，B与光的干涉过程有关。

1.2 三刺激值方法

在可见光波长范围内，材料色彩不仅取决于反

射特性 R(λ)，而且与CIEXYZ标准观察者色匹配函
数 及光源光谱功率分布 l(λ)有关。由
材料的反射光谱 R(λ)可求出三刺激值 X, Y, Z ：

                       
（2）

式（2）中 k为归一化因子，由 R(λ)·l(λ)可计
算反射光功率谱密度分布。通常调整 k 使得白光的
明度Y值为100，从而使其他色彩的Y值介于0到100
之间。描述色彩有 3 个基本术语：色调，明度，饱
和度，除明度可直接由 Y 表示外，其余 2 个色度坐
标为：

2 结果与分析

2.1 ZnO薄膜光学性质
以 ZnO薄膜为例，采用基于第一性原理的密度

泛函理论（density functional theory，DFT），计算了
纤锌矿型 ZnO的光学性质[3]。在常温常压下，稳定的

ZnO是六方纤锌矿结构，属于P63mc空间群，对称性

C4
6V
，晶格常数a=b=0.325 nm，c=0.521 nm，α=β=90°，

γ=120°。计算由Material studio 5.5中Castep模块完
成，选用基于广义梯度近似交换关联近似的超软

赝势，平面波截断能量 Ecut=340 eV，迭代过程中的
收敛精度为 1× 10-6 eV。不做应力计算，布里渊区
采用 5×5×7的特殊倒易点对全布里渊区求和，能
量计算都在倒易空间中进行。先优化晶体的结构，

计算能带后修正带隙值为 3.37 eV，再进行光学性
质计算。

考虑到 ZnO的各向异性，实验制备的 ZnO薄膜
是沿 c轴择优生长，所以需计算的是沿[001]晶向的光
学性质。计算结果如图 2所示，N为 ZnO复折射率实
部，K为 ZnO复折射率虚部。理论计算数据与实验
数据[4]基本吻合，误差可控制在 1%左右。
由图知，在高频部分，ZnO折射率虚部并不为0，

这预示 ZnO体材料对光有一定的吸收。

图1 光入射薄膜后的多重反射

Fig. 1 Multiple reflection of an incident light in film
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要预测一定膜厚 ZnO的颜色，需计算反射光谱。
根据式（1）计算出厚度分别为1 300 , 1 600, 2 000 nm
的 ZnO薄膜反射率，结果见图 3。

由图可看出，在可见光区，ZnO反射率低于25%，
这说明 ZnO薄膜透光性良好。还可看出，反射率不
仅受波长调制，而且与膜厚有关，这主要是因为在

相干长度范围内，薄膜干涉效应显著。

图 4给出了薄膜在D65光源照射下，不同厚度

ZnO薄膜反射光功率谱密度分布的变化。

由图可知，1 300 nm与1 600 nm的ZnO薄膜PSD
的峰位分布相近且峰的个数较少，单个反射波峰

（谷）宽较大，这表明入射光被大范围地强（弱）反

射。而与1 600 nm的ZnO薄膜相比，2 000 nm的ZnO
薄膜的 PSD峰位数目增多，峰宽较小，这说明不存
在大范围强（弱）反射区间，光谱趋于稳定。

2.2 ZnO薄膜的色彩预测
在对 Zn O 薄膜的反射光谱计算的基础上，根

据 1.2节中的三刺激值方法，可对 ZnO薄膜进行色
彩预测。预测采用 D6 5 标准白光光源，预测结果
如图 5 所示。

b）折射率虚部
图 2 纤锌矿 ZnO折射率

Fig. 2 The refractive index of wurtzite ZnO

a） 折射率实部

图 3 不同膜厚ZnO薄膜反射光谱计算结果
Fig. 3 The calculated results of reflection spectra of

different ZnO film thickness

图 4 D65光源及不同膜厚 ZnO薄膜 PSD分布
Fig. 4 The PSD of D65 and ZnO thin films of

 different thickness
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预测结果显示，ZnO薄膜呈黄色，这与采用真空
磁控溅射法制备的 ZnO薄膜[4]样品色彩一致，这说

明色彩预测模型有一定的可靠性。

进一步研究膜厚对色彩的调制作用，结果如图 6
所示。

由图可知，膜厚在1 300 nm以下时，色彩随膜厚
漂移显著，这主要是由于可见光的薄膜干涉效应引

起的。当膜厚大于 1 300 nm后，膜厚超过可见光波
段相干长度，反射光谱波动显著，但未出现大范围

的强反射与弱反射。随着薄膜厚度的增加，色调 x和
色饱和度 y变化不大，ZnO薄膜色彩在CIE1931色度
空间呈螺旋形收敛于(x, y)=(0.358 02, 0.421 71)附近的黄
色区域。

膜厚还会影响色彩的明度，图 7是ZnO薄膜明度
随膜厚的调制关系图。由图可知，明度随厚度呈阻

尼震荡形式变化，这主要是因为在相干膜厚范围内，

薄膜干涉调制效应显著，明度变化较快。随着膜厚

的增加，薄膜内的光吸收显著，反射光能量主要由

膜表面的一级反射决定而趋于常数。

3 结语

通过建立有效的材料光谱特性计算与色彩预测

模型，实现了从材料的结构出发，对一定膜厚的纤

锌矿 ZnO薄膜进行色彩预测。预测结果与实验制备
的样品颜色具有较好的一致性。通过改变薄膜厚度，

预测并分析了 ZnO薄膜色彩的漂移行为，预测结果
符合实际观察。相关模型结果对色彩功能薄膜的开

发设计具有一定的参考价值。
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图 5 ZnO薄膜在CIE1931色度空间的坐标
Fig. 5 The chromaticity coordinates of ZnO thin films in

CIE1931 color space

图 6 ZnO薄膜颜色随膜厚变化的漂移行为
Fig. 6 The drift behavior of ZnO thin film

color changing with the film thickness

图 7 ZnO薄膜明度随膜厚的调制关系图
Fig. 7 The relationship diagram of ZnO films′brightness

modulating with the film thickness
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