














      专题代号：J
（题目（黑体三号字））MoAlB电子和光学特性的第一性原理研究
李小红、崔红玲 (作者（楷体四号字）
河南科技大学物理工程学院，洛阳 471023 (地址和邮编（楷体小四号字，其中英文和数字为Times New Roman小四号字）
Email: lorna639@163.com （Times New Roman五号字）
摘要：（摘要正文，中文，宋体五号字，其中英文和数字为Times New Roman五号字，摘要不得少于400字）MAB相是一类兼具金属和陶瓷优异性能的层状硼化物，是近年来备受关注的新型可加工陶瓷。利用第一性原理方法研究了MoAlB化合物的弹性性质、电子结构和光学特性。研究表明MoAlB的硬度为12.71 GPa, 与其他硼化物相比，该化合物硬度较低、易于加工1；带结构和态密度的分析则表明MoAlB具有金属特性，其导电性主要由Mo的3d电子决定，B的2p态电子也有少量贡献，铝原子贡献较小，在-7~-4 eV和0~5eV能量区间内，Mo的3d 和B的2p态电子具有很强的p-d电子轨道杂化，从而进一步确认了Mo-B的强共价键；电子离域函数的分析进一步证实了具有方向性的Mo-B强共价键，B-B共价键和Al-B离子键的存在。而声子谱的计算则进一步确定了MoAlB化合物的动力学稳定性。此外，我们进一步研究了MoAlB的光学特性，结果表明MoAlB折射率随能量的变化急剧减小，且在紫外区呈现较大的反射率，因此MoAlB是一种优异的防紫外线涂层材料；在可见光区，MoAlB反射率随能量变化很小，大于Cr3AlB4的平均反射率，因此MoAlB作为温度控制涂层材料要优于Cr3AlB4。
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图1 MoAlB的声子谱曲线
关键词：(中文，宋体五号字，其中英文和数字为Times New Roman五号字) MoAlB，光学特性 
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