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摘要 二维锑烯具有石墨烯、BP、MoS2等典型二维材料相似的优越物理化学性质, 在纳米光电子、生物医学等

诸多领域展现了良好的应用前景, 吸引了科学界的广泛关注. 本文采用基于密度泛函理论的第一性原理方法, 对
少层锑烯的晶体结构、电子结构以及光学性能进行了系统研究. 计算结果表明: 随着层数增加, 二维锑烯由半导

体向导体过渡, 材料的极化能力越来越强, 静介电常数也越来越大, 介电函数的虚部曲线随能量的变化, 发生红

移, 峰值越来越大, 锑烯的反射系数也越来越大. 吸收曲线与介电函数虚部曲线相对应, 随着层数的增加, 也出现

红移现象, 对于长波段的光, 层数越少, 吸收越差, 但对于紫外区域, 均具有较好的吸收. 这有助于我们全面地了解

二维锑烯纳米片的物理性能, 为其在光电材料和器件中的应用研究提供更多的理论依据.
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1 引言

近年来, 二维(2D)材料由于其独特的物理、化学

和机械性能而引起了科学界的极大兴趣, 已成为最活

跃的研究领域之一. 它们, 尤其是石墨烯
[1,2]

、黑磷

(BP)[3,4]、二硫化钼(MoS2)
[5,6]

、 氮化硼(hBN)[7]和硫化

铟(ln2S3)
[8]
等及其衍生物, 在纳米光电子器件、生物医

学以及能源等诸多领域均展现出广阔的应用前景, 受

到了广泛关注. 有文献认为
[8,9], 对于原子层厚度的二

维材料, 其厚度通常比大多数粒子传输平均自由程还

要小, 包括电子、声子和激子, 这就迫使它们遵循弹

道传输, 而不是散射或者扩散, 这种量子限制效应从

根本上改变了二维薄膜材料的电子性质, 这是基础研

究和新电子应用的理想选择.
锑(Sb)是一种典型的具有金属光泽的类金属元素,

具有与石墨烯和黑磷的相似层状与六方格点结构, 因

此它的二维结构材料除具有石墨烯, BP, MoS2等典型

二维材料优越的物理化学性质外, 还具有其他二维材

引用格式: 陈文, 蒙之森, 梁君武, 等. 二维锑烯电子结构与光学性质的第一性原理研究. 中国科学: 物理学 力学 天文学, 2020, 50: 047301
Chen W, Meng Z S, Liang J W, et al. Electronic structure and optical properties of two-dimensional antimony: A first principle study (in Chinese). Sci
Sin-Phys Mech Astron, 2020, 50: 047301, doi: 10.1360/SSPMA-2019-0098

© 2019 《中国科学》杂志社 www.scichina.com

中国科学: 物理学 力学 天文学 2020 年 第 50 卷 第 4 期: 047301

SCIENTIA SINICA Physica, Mechanica & Astronomica physcn.scichina.com

论 文

https://doi.org/10.1360/SSPMA-2019-0098
http://www.scichina.com
http://physcn.scichina.com
http://crossmark.crossref.org/dialog/?doi=10.1360/SSPMA-2019-0098&amp;domain=pdf&amp;date_stamp=2019-06-26


料不能比拟的优势
[10]. 据报道, 锑烯在非线性光学领

域中, 作为光限幅材料有着优越的性能, 在相同的线

性透地率下, 锑烯分散液的光限幅能力远好于石墨烯.
其机制主要来自其非线性吸收与非线性折射能力, 因

此可以作为光学领域的一种超宽波段非线性光限幅材

料
[11], 且在空气中更稳定

[12]. 另外, 计算表明, 块体锑

材料能带结构与石墨烯类似, 是一种半金属材料, 其布

里渊区边界的高对称点上存在具有线性色散关系的上

下锥形结构, 这些锥形结构的中心点被称为狄拉克

点
[13,14]. 单层或少层的2D锑纳米片, 统称为锑烯, 与其

他二维材料家族一样, 可以通过控制厚度(层数)、施

加应变、外部电场或化学功能化等方式来控制和调整

其光学和电子性质
[15,16]. 因此, 在过去的几年中, 关于

2D锑烯的研究引起了人们的极大兴趣, 并取得诸多成

果. 第一性原理计算结果表明, 不同氧含量单层锑氧化

物可以实现带隙的可调节性, 其直接带隙覆盖范围宽

至0–2.28 eV[17]. 文献[18–21]详细报道了2D锑烯的电

子和等离子体性质, 认为宽频带隙半导体是一种很有

前途的纳米电子和光电器件材料. 另外, 在很小双轴

应变下, 就能使单层锑烯从间接半导体变成直接半导

体
[22], 在平面内各向异性应变作用下, 锑烯能被调谐

成二维拓扑绝缘体, 这种变化使其在高开关比晶体管,
机械传感器等领域有着重要的应用潜力

[23,24]. 最近, 我
们的研究结果还发现, 在三相等压压缩条件下, 单层锑

烯的带隙随着压力的增大而减小, 最后由半导体完全

过渡到导体. 实验上, 早在20世纪80年代, 人们就研究

在各种导体基板上生长Sb薄膜, 主要是在GaAs(110)基
片上, 在超高真空条件下, 通过灯丝型或积液池蒸发的

方法实现少层直至单层的生长, 并通过STM和共振拉

曼散射研究了这类薄膜的电子性质, 结果表明, 在超

高真空条件下, Sb薄膜的电子性质受表面层间耦合的

影响, 而非孤立的
[15]. 另外, 利用液相剥离法(Liquid

Phase Exfoliation), 可以大量生产少层2D锑烯, 但遗憾

的是, 锑烯的层数很难精确控制
[25]. 近些年, 有学者通

过范德瓦耳斯 (van der Waals, VDW)外延生长方法获

得了单层或者少层Sb二维纳米片. Lei等人
[26]

利用分子

束外延技术, 分别在Bi2Te3, Sb2Te3以及PdTe2基底上生

长出少层的Sb薄膜, 而Wu等人
[27]

则利用PdTe2基底成

功地实现了单层Sb纳米片的生长, 厚度只有2.8 Å. 最
近, Ji等人

[28]
则利用VDW外延技术在多种衬底上实现

了高质量的少层多边形锑烯的生长. 另外, Fortin等

人
[29]

利用固体源分子束外延技术在锗Ge(111)基片上

成功合成了单层到多层的锑烯纳米片. 目前, 2D锑烯

已被应用于许多领域并取得成功. 特别是其单层的宽

带隙特性以及其相关的物理电子特性, 预示着2D锑烯

将在场效应晶体管、光电探测器、自旋电子器件、气

体传感器、热电装置、发光器件等领域有着重要的应

用价值
[30–32]. 在能源器件领域, 特别是纳离子电池, 2D

锑烯还是一种很有前途的阳极材料, 其理论容量更是

高达66 mAh g–1, 且还能扩展表面活性点位
[33]. 另外,

尽管锑元素有毒, 但是少层的二维Sb材料则可以作为

癌症药物的有效载体用于治疗癌变
[34,35], 这是当前二

维Sb材料应用的一个热点.
至今, 人们对2D锑烯进行了许多研究, 特别是对

于单层Sb, 无论是理论、实验还是应用方面, 均成果

丰硕. 然而, 人们对2D锑烯材料的了解还不够全面, 特
别是多层锑烯方面, 目前还没见有系统的研究报道. 本
文采用基于密度泛函理论(Density Functional Theory,
DFT)的第一性原理计算方法, 对少层2D锑烯的晶体结

构、电子结构以及光学性能进行了系统研究, 并将它

们与锑体材料进行比较, 最后总结出相应的变化规律.
这些规律有助于我们对2D锑烯材料有更加全面的认

识和了解, 从而进一步挖掘其优势, 为后续研究其物理

特性以及其在器件中的应用提供理论参考.

2 模型与计算方法

如图1所示为二维Sb材料的晶体结构.在俯视平面

内, 晶格参数分别为a和b(a=b); 在侧视图内, Sb—Sb键
长和键角分别表示为l和α.

本文采用基于DFT理论的VASP软件包进行了计

算, 该软件包已广泛应用于化学和材料科学领域, 可以

获得材料的晶体特性、带隙结构、光电性能和机械性

能等参数. 交换相关函数采用参数化Perdew-Burke-
Ernzerh (PBE)的广义梯度近似(GGA). 波函数由平面

波展开,截止能量和总能量收敛公差分别设置为500 eV
和1.0×10–5 eV/atom. 在优化过程中, 分别在不可约布

里渊区用5×5×5和5×5×1 Monkhorst块网格对体超晶胞

和少层模型进行了互操作空间采样. 但在随后的计算

中, 则分别采用25×25×25和25×25×1的K点来获得体

积和分子筛的准确电荷密度和能量密度.
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3 结果与讨论

3.1 晶体结构

为了能够得到体系稳定的晶体结构, 首先对每一

个计算晶体模型都进行结构优化计算, 我们在表1中
给出了经过充分弛豫(优化)后的各晶体结构Sb—Sb键
长l、键角α值. 分析发现, 少层Sb材料的Sb—Sb键长均

比Sb块体材料短,且随着层数的减小而键长变短.其中

单层Sb材料的Sb—Sb键长最短, 达到了2.893 Å, 这比

块体材料的2.940 Å缩短了~1.6%. 键角的变化规律与

键长相一致, 键角随着层数的减少而减小, 单层结构的

键角达到最小, 达到91.259°, 比体材料的96.274°减小

了~5.2%. 另外, 对单个有限层Sb材料的键长键角分析

发现,一般裸露在外表面Sb层的键长值一致,各层的键

长键角值呈对称分布, 这与模型的对称特性相一致.

3.2 电子结构

带隙是半导体的基本物理参数, 它不仅与键合特

性和晶体结构有关, 还与光子和电子输运特性有关.
在这里, 我们首先采用PBE的密度函数计算了锑体材

料的电子能带结构, 如图2所示, 结果表明锑体材料的

带隙为零, 它的价带和导带交于零能量处, 形成了一个

狄拉克锥, 这个交点称为狄拉克点, 说明其具有半金属

材料特性, 该计算结果和实际是相符合的. 而对于少层

(1–4层)锑烯的电子能带结构, 则如图3(a)所示. 可以看

到, 1层和2层Sb均表现出间接带隙的半导体特性,带隙

分别为1.27和0.13 eV. 1层Sb的带隙结果与文献[36]报
告的结果1.26 eV基本一致. 3层和4层Sb均表现出金属

特性, 带隙为0 eV.
一般认为, PBE方法低估了半导体带隙的真实值,

因此往往引入杂化泛函方法(HSE06, 简写为HSE)对半

导体的带隙结果进行修正. 在这里, 我们也采用HSE方
法对上述1–4层(1L–4L)锑烯的能带结构再次进行计

算, 结果如图3(b)所示. 可见, 对于1L和2L锑烯, 采用

HSE方法得到的带隙分别为1.87和0.32 eV,分别比PBE
方法提高了0.6和0.19 eV. 而对于3L和4L锑烯, 其带隙

仍然为0 eV. 无论是PBE方法, 还是HSE, 结果均表明,
随着层数的增加, 锑烯由半导体向导体过渡, 其中最小

的单层锑烯为间接带隙的半导体, 2L和3L是过渡态,
4L则已完全过渡到金属态. 这与传统认识锑基体材料

图 1 (网络版彩图)二维锑烯纳米结构示意图. (a) 俯视图; (b) 侧视图
Figure 1 (Color online) Schematic illustrations of 2D antimony nanostructure. (a) Top view; (b) side view.

表 1 不同层数Sb材料结构优化后的键长和键角

Table 1 Bond length and bond angle of Sb material with different layers

结构
键长l (Å) 键角α (°)

1st L 2nd L 3rd L 4th L 5th L 6th L 1st L 2nd L 3rd L 4th L 5th L 6th L

Sb-1L 2.893 – – – – – 91.259 – – – – –

Sb-2L 2.921 2.920 – – – – 94.042 94.048 – – – –

Sb-3L 2.929 2.925 2.928 – – – 94.681 94.838 94.681 – – –

Sb-4L 2.933 2.928 2.928 2.933 – – 94.986 95.171 95.171 94.986 – –

Sb-6L 2.934 2.935 2.937 2.937 2.935 2.934 95.686 95.638 95.579 95.581 95.637 95.684

Sb-bulk 2.940 – – – – – 96.274 – – – – –
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是金属或半金属导体的结论是吻合的.
另外, 考虑到原子层之间可能会存在范德瓦耳斯

力的相互作用, 因此在上述两种计算方法(PBE和HSE)
的基础上,引进了格林提出的范德瓦耳斯修正(DFT-D2)
对上述能带结果进行修正. 表2给出引进范德瓦耳斯修

正前后, 1–4L锑烯的能带带隙结果. 可见, 对于1L锑烯,
引进范德瓦耳斯修正对其能带结果没有产生任何影

响, 这是因为单层结构, 本身就不存在范德瓦耳斯力.
而对于2L结构锑烯, 引进范德瓦耳斯修正后, 其带隙

值明显变小, 分别从PBE方法的0.13 eV变小为0.05 eV,
以及从HSE方法的0.32 eV变小为0.07 eV.这说明,层间

的范德瓦耳斯力能使材料的带隙变小, 能带分布更加

紧密, 层间效应明显. 而对于3L和4L锑烯, 引进了范德

瓦耳斯修正对它们的带隙值无影响, 仍为0 eV, 但层间

图 3 (网络版彩图) 1–4L锑烯的能带结构, 费米面为零势能面. (a) PBE方法; (b) HSE方法; (c) 引入范德瓦耳斯修正情况下的
PBE方法
Figure 3 (Color online) Electronic band structure of 1–4 layers amtimonene. (a) PBE method; (b) HSE method; (c) PBE method with the amendment
of van der Waals.

图 2 (网络版彩图)锑体材料能带结构(PBE方法), 费米面为
零势能面
Figure 2 (Color online) Band structure of antimony bulk, the Fermi
surface is set to zero potential energy surface.
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的范德瓦耳斯力使它们的能带分布更加紧密, 这与2L
的结果是相对应的. 图3(c)所示是在HSE方法的基础

上, 引进范德瓦耳斯修正得到的1–4L锑烯能带结果.
上述结果都很好地证明了, 单层锑烯为半导体, 2L和
3L是过渡态, 4L以上则为金属态.

图4所示是1–4L锑烯的态密度图(Density of States,
DOS). 从DOS图可以知道, 态密度随着层数的增加, 带
隙由宽变窄, 三层时开始闭合; Sb-s, p态电子密度既分

布于导带, 也分布于价带, 然而Sb-d态电子则主要分布

在导带, 处于能量较高的状态; 总态密度主要由Sb-p态
电子贡献, 这说明能带结构中的大部分能级来源于Sb-
p态电子;另外,从态密度局域特性方面分析,态密度的

局域性随着层数增加而减弱, 这对应于能带的能级分

裂和能级弯曲褶皱增加现象; 分析态密度的相对分布

位置可以看出, 随着层数的增加, 价带的态密度位置

基本不变, 而导带逐渐下移直至与价带相连, 使得带

隙闭合, 这可能是由于随着层数的增加, 量子阱效应

的减弱, 导致原来处于较高能级的电子态能量降低.

3.3 光学性质

我们知道, 介电函数是材料对外加电场的响应, 以
及微物理过程与晶体电子结构在带-带转变过程中的

关系, 因此它可以反映固体的能带结构和各种光谱特

性. 根据复合介电函数的物理意义, 介电函数可定义为

( ) = ( ) + i ( ), (1)R i

其中, ( )i 是虚部, 与端间跃迁有关, 表示形成电偶极

子所消耗的能量. ( )R 是实部,可以通过Kramers-Kro-
nig方程变换得到

[37]. 它们的值分别反映了光的吸收率

和极化电流的传导率. 光吸收系数 ( )可以由 ( )R

和 ( )i 推导出
[38,39].

( )

C M K

E E k

( ) = 2
(2 )

( )

× d , (2)

i

k k

2
C,V BZ 3 C,V

2

C V
3

( ) = 1 + 2 ( )
d , (3)i

R 0 0 2 2

( ) = 2 ( ) ( ) ( ) , (4)R
2

i
2

R

1/2

其中下脚标C和V分别表示导带和价带, BZ表示第一

布里渊区, K为倒格矢, |MC,V(K)|
2
为动量矩阵元, ω为

角频率, E k
C和E k

V为导带和价带的本征能级.

图5(a)是1L, 2L, 4L和6L以及Sb体材料的介电函

数实部谱, 通过分析介电函数实部谱能获得材料在外

电场的作用下会产生极化的程度, 这种现象通常用介

电常数来表征, 材料对电荷具有越强的束缚能力, 其

介电常数值就会越大, 对应的极化程度也就越强. 由

图可见, 它们的静态介电常数(没有入射光能量时介电

函数实部的值)分别为2.796, 7.211, 18.835, 30.815和
56.147. Sb材料随着层数的增加, 由少层二维材料逐渐

过渡到体材料, 其静介电常数由~2逐渐增加到~56, 增
加幅度很大(接近30倍), 说明少层二维Sb材料的极化

能力比体材料弱很多, 光生电场强度也弱, 光在少层

Sb材料中激发的载流子在晶体内部的迁移速度慢很

多,所以少层Sb材料束缚电荷的能力比体材料弱.介电

常数实部为0所对应的光子频率为等离子体振动频率,
当介电常数实部小于0时材料表现出金属特性. 同时我

们发现Sb块体材料介电常数实部小于0时对应的光子

能量最低, 最先表现出了金属特性, 随着层数的减少而

表 2 引进范德瓦耳斯修正前后, 1–4L锑烯带隙值(eV)
Table 2 Band gap (eV) of the 1–4 layers antimonene before and after
van der Waals modification

方法
结构

1L 2L 3L 4L

DFT-PBE 1.27 0.13 0 0

DFT-HSE 1.87 0.32 0 0

DFT-PBE+VDW 1.30 0.05 0 0

DFT-HSE+VDW 1.90 0.07 0 0 图 4 (网络版彩图) 1–4层锑烯的态密度分布图
Figure 4 (Color online) DOS of 1–4 layers antimonene.
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蓝移, 单层Sb材料表现出金属特性对应的光子能量

最高.
更重要的是, 介电函数的虚部与材料的光吸收特

性有关, 因此是研究材料光学性质的重要参量, 很大

程度上反映了材料的能带结构及其光谱信息. 图5(b)
是采用PBE方法得到的不同层数锑烯与锑体材料介电

函数虚部随能量的变化曲线. 可见, 随着层数的增加直

到过渡到体材料, 锑烯的介电函数虚部曲线的峰值发

生红移, 往光子能量低, 波长增加的方向移动. 每一条

虚部曲线均有多个突出的峰, 这与吸收曲线上的主要

吸收峰相对应. 如对于Sb体材料, 虚部曲线分别在

~0.69, ~1.39和~3.57 eV出现3个主要峰值, 这些将与其

吸收曲线相对应.
图6(a)是光的反射谱, 我们发现在光子低能区间

和高能区间它们的反射谱相对发散, 发射系数随着层

数的增加而增大, Sb体材料的发射系数值最大; 但在

中间区域(光子能量在4–6 eV之间), 不同层数锑烯的

光反射谱呈现出相对聚焦的现象, 说明在这个波段的

光对不同结构的Sb材料不敏感分辨度低. 相互比较还

发现, 单层Sb材料反射系数最大值所处波段正是体材

料反射系数最小值对应的波段, 这体现了一定程度上

的不完全规律性. 另外, 我们还对光的吸收系数进行

计算, 结果如图6(b)所示, 可见随着层数的增加, 吸收

曲线的吸收峰位置发生红移, 这说明了层数越大, 体系

的带隙则越小.当Sb由体结构转变为单层结构时,吸收

峰刚从可见光区域移动到紫外区域, 即发生所谓的“蓝
移”. 另外, 从吸收曲线还可以看出, 对于波长较长的

光, 少层锑烯的吸收能力较差. 但对于紫外区域, 却有

图 5 (网络版彩图)少层锑烯与锑体材料的介电函数实部(a)与虚部(b)对比
Figure 5 (Color online) Comparison of real part (a) and imaginary part (b) of dielectric function between few layers and bulk Sb material.

图 6 (网络版彩图)少层锑烯与锑体材料的反射率(a)与吸收光谱(b)对比. 图(b)右上角插图是用“Tauc”法估算的单层锑烯的能
带值
Figure 6 (Color online) Comparison of reflectivity (a) and absorption (b) between the few layers and bulk Sb material. Inset in the upper right corner
of the figure (b) is the energy band value of the monolayer antimony estimated by the “Tauc” method.
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较好的吸收, 这与大多数层状材料的特性是一致的. 可
以看出Sb由少层材料过渡到体材料时, 光的吸收峰随

着层数的增加而发生红移, 这是由于对应结构禁带宽

度逐渐减小; 吸收谱的吸收峰数目也随层数的增多而

增多, 这是对应结构能带分裂所造成的. 能带越多, 不
同电子态之间的跃迁发生的可能性就会增加, 对应的

吸收峰数目和吸收强度也会增加.
为了进一步验证单层锑烯带隙的准确性, 我们还

可以根据“Tauc”方法, 对单层锑烯的带隙进行了估计,
该方法是目前学术界比较流行的估算半导体材料带隙

的方法
[40]. 即利用吸收系数与光子能量关系, 推导出

体系的带隙大小, 其关系式如下:

(α×hυ)0.5=A(hυ–Eg), (5)

其中, 为吸收系数, hv为光子能量, A为常数, Eg为体系

带隙. (5)式的开方数中, 如体系为间接带隙, 为0.5, 反
之, 直接带隙则为2. 由此, 我们估算得到, 单层Sb材料

的带隙为1.36 eV, 如图6(b)右上角所示. 该估算结果与

第一性原理PBE方法得到的结果接近.
我们知道, 稳定性是2D晶体材料的重要动力学特

性, 其稳定性与否, 对2D材料的许多物理性质均有影

响. 因此在文章最后, 我们对少层锑烯中最典型的单层

结构的声子能带谱进行补充研究讨论. 声子谱是研究

材料热力学性质的一个很好的切入点, 如果声子谱全

部在0点以上, 则说明材料没有出现虚频, 那么材料是

相对稳定存在的, 否则是不稳定的. 图7是利用MedeA
软件中的Phonon模块计算得到的单层Sb声子能带谱.
可见,单层Sb的声子谱没有出现虚频,这表明该锑烯在

动力学上是非常稳定的, 该结果与文献[22,41]报道一

致. 这主要是由于在层状的锑烯结构中, 每一个锑原

子与相邻的三个原子结合, 形成类似于硅或锗的带扣

蜂窝结构(Buckled Honeycomb Structure), 这有利于得

到稳定的层状锑烯结构.

4 结论

本文采用基于密度泛函理论的第一性原理方法,
对少层锑烯的晶体结构、电子结构以及光学性能进行

了系统的计算, 并与锑体材料进行对比分析. 计算结果

表明, 少层二维锑烯的键长均比体材料短, 且随着层数

越少, 键长越短, 键角也越小. 另外, 随着层数增加, 锑
烯由半导体向导体过渡, 其中单层锑烯为间接带隙半

导体态, 2L和3L为过渡态, 4L则完全过渡到金属态.
同时, 通过对锑烯的介电函数分析可知, 随着层数增

加, 锑烯材料的极化能力越强, 静介电常数越大. 且介

电函数的虚部随能量的变化, 曲线发生红移, 峰值也越

来越大. 总体上, 在光子低能和高能区域, 随着层数增

加, 锑烯的反射系数越大, 在中间区域, 则出现相对聚

集现象. 另外, 吸收曲线与介电函数虚部曲线相对应,
也随着层数的增加, 出现红移现象. 对于长波段的光,
层数越少吸收能力越差, 但对于紫外区域, 均具有较好

的吸收. 本文结论有利于我们更加全面了解少层二维

锑烯的物理光电特性, 为其在光电材料与器件领域的

应用和研究提供更多的理论依据.

致谢 感谢深圳大学二维材料光电科技国际合作联合实验室梁维源博士给予本研究工作的大力支持与有益讨论.
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Two-dimensional (2D) antimonene has similar physical and chemical properties as graphene, BP, MoS2 and other typical
2D materials. It has shown good application prospects in many fields such as nano-optoelectronics, biomedicine and
attracted wide attention of the scientific community. In this paper, the crystal structure, electronic structure and optical
properties of antimony with few-layers have been systematically studied by the first-principles method based on density
functional theory. The results show that the bond lengths of antimonene in few-layers are shorter than those of bulk
except monolayer, and the bond lengths and bond angles are smaller with the decrease of layers. In addition, with the
increase of the number of layers, the antimonenes are transited from semiconductor to conductor, in which the monolayer
is a semiconductor with indirect band-gap, the two and three layers are transitional states, and the four layers are
completely transitional to metal state. This conclusion has been proven by PBE method, hybrid HSE06 method and van
der Waal’s correction. It is also consistent with the results of density of states. The dielectric function analysis of the 2D
antimonenes shows that, with the increase of layers, the polarization ability of antimonenes is stronger, and the static
dielectric constant is larger. The imaginary part of dielectric function changes with the change of energy, and with the
increase of the number of layers, the curve red-shifts and the frontal value increases. Overall, in the low and high energy
regions of photons, with the increase of layer number, the reflection coefficient of antimonene is relatively larger, and in
the middle region, the phenomenon of relative aggregation occurs. In addition, the absorption curve corresponds to the
imaginary part curve of dielectric function. With the increase of the layer number, the red shift also occurs. For long
wavelength light, the fewer number of layers, the worse absorption. But for the ultraviolet region, they all have good
absorption. This conclusion is helpful for us to understand the physical and photoelectric properties of two-dimensional
antimonene with few layers more comprehensively, and provides a good theoretical basis for the application and research
of antimony photoelectric materials and devices.
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