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压力对Cs2AgGaBr6双钙钛矿
光电性能影响的第一性原理研究*

翟翔宇,李 凯,张宇琦,张 敏

(内蒙古师范大学物理与电子信息学院,呼和浩特010022)

摘要:基于密度泛函理论(DFT),深入探讨了Cs2AgGaBr6 双钙钛矿在0~20GPa流体静压

力下的结构稳定性、电子结构和光学性质。研究结果表明,Cs2AgGaBr6 双钙钛矿在不同压力

下均表现出良好的结构稳定性和热力学稳定性。通过 HSE06杂化泛函方法计算发现,

Cs2AgGaBr6 为直接带隙半导体。当压力从0GPa增大到20GPa时,带隙值从1.05eV减小

至0.73eV。此外,其有效质量随着压力的增加而减小,而载流子迁移率则呈现相反趋势。随

着压力提升至20GPa,沿Γ→L方向的电子迁移率达到410.07cm2·V-1·s-1,是0GPa时

(20.06cm2·V-1·s-1)的20.44倍。同时,材料的光学性质对于压力极为敏感,红光区域的

光吸收系数、反射率和折射率均随压力的增加而增大。值得注意的是,当光子能量超过

1.79eV时,光 吸 收 系 数 随 压 力 增 加 而 减 小。研 究 表 明,通 过 施 加 压 力 可 以 显 著 提 升

Cs2AgGaBr6 双钙钛矿的载流子迁移率以及红光区域的光吸收能力,这为其在红外探测和光

电存储领域的应用提供了广阔的前景,同时可为光学材料研究及技术创新提供理论支撑。
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  近年来,金属卤化物钙钛矿材料因其卓越的光吸收特性、长的载流子寿命和高迁移率成为科研领

域关注的焦点。其中,MAPbI3(MA=CH3NH3)凭借出色的光吸收系数和高的光电转换效率,在太

阳能电池、光电探测器、发光二极管等光电子器件领域展现出极大的应用潜力[1-2]。然而,Pb元素的

环境毒性和挥发性有机阳离子在低温下的不稳定性严重阻碍了其商业化进程与广泛应用[3]。为解决

这一问题,研究者们采用阳离子替换策略,设计并探索了A2M(Ⅰ)M(Ⅲ)X6 型双钙钛矿结构。研究

发现,当A位被Cs+占据时,能够显著增强Cs+与八面体[BX6]-框架的相互作用,赋予Cs基双钙钛

矿更为优异的结构稳定性[4],这一重要发现促使Cs基卤化物双钙钛矿成为研究热点。理论上预测

Cs2AgIrX6(X=Br,Cl)具有优异性质[5],实验上已成功制备Cs2AgBiBr[6]6 、Cs2AgSbCl[7]6 、Cs2AgBiI[8]6
和Cs2AgInCl[9]6 等双钙钛矿材料。尽管如此,当前Cs基卤化物双钙钛矿材料在带隙调控及光吸收

特性优化方面仍面临挑战,亟须通过深入研究与精准设计,进一步挖掘并释放其潜在应用价值。
作为一种前沿的实验手段,压力调控技术在精细操控晶体结构与电子构型方面展现出了非凡的

能力。学者们已将这一技术应用于钙钛矿材料的研究,这不仅深化了对物质在极端条件下微观变化

机制的理解,而且为半导体材料领域的研究带来了新生机[10-12]。Jiang等[10]研究表明,在6.77GPa

* 收稿日期:2024-11-12;修回日期:2025-01-07
基金项目:内蒙古自然科学基金项目(2024MS01004);内蒙古师范大学基本科研业务费专项(2023JBZD006)

作者简介:翟翔宇(2001-),男,内蒙古乌兰察布人,2022级硕士研究生。E-mail:zhaixy23625@163.com
通信作者:张 敏(1973-),女,山西忻州人,教授,博士。主要从事新能源材料的设计与物理性能计算。

E-mail:zhangm@imnu.edu.cn



的压力下,非发光的Cs2NaBiCl6 晶体能够展现出由单线态和三重态自捕获激子引发的宽带双色发

射,且这种发射在压力增加至8.50GPa时显著增强,这一发现揭示了压力对钙钛矿材料发光性质的

调控作用。DiCastro等[11]研究了压力对有序双钙钛矿材料磁性转变温度的影响,揭示了不同组分

在压力作用下居里温度提高速率的差异。在更高压力条件(34.3GPa)下,Meenakshi等[12]验证了

Fm3m相双钙钛矿Ba2MgWO6 的稳定性,测定了其零压力体积模量,并计算了一阶和二阶压力导

数,深化了对该类材料高压行为的理解。Long等[13]研究表明,在LaCu3+3 Fe3+4 O12中,Cu3+和Fe3+在

压力驱动下发生电荷转移,引发伴随体积减小和体模量软化的一级相变,使材料从反铁磁绝缘态转变

为顺磁金属态。这一发现不仅为高压下电子结构的演化提供了新见解,也为理解材料的电子-结构关

系提供了新视角。在半导体卤化物钙钛矿的光学性质研究中,压力同样被证实为调控光学带隙的有

效方法。MAPbI3 在约0.3GPa的压力下展现出显著的带隙缩小和载流子寿命延长(增幅达70%~
100%),表明压力调控能够在不引入有害影响的前提下有效提升钙钛矿的光伏性能[14]。Li等[15]研

究了双钙钛矿Cs2AgBiBr6 在约15GPa压力下的带隙变化,发现其带隙宽度与经典光伏钙钛矿

(MAPbI3,1.7eV)相当,且该窄带隙状态在压力释放后能部分保持,表明高压处理具有持久的性能

优化效果。但是对于卤化物双钙钛矿Cs2AgGaBr6 的压力效应,目前还没有相关的文献报道。
本文基于密度泛函理论(DFT)的第一性原理计算方法,系统地研究了流体静压力对半导体双钙

钛矿Cs2AgGaBr6 电子结构与光学性质的调控作用。研究结果显示,随着压力的增加,带隙逐渐减

小,且显著增强了Cs2AgGaBr6 在红光和红外光区域内的光吸收能力,显著提高了载流子迁移率,这
一发现揭示了压力调控在提高材料光电性能方面的潜力,并为Cs2AgGaBr6 材料在光电器件中的应

用提供了理论支持。

1 计算方法

使用基于密度泛函理论的VASP软件包[16],深入探究Cs2AgGaBr6 双钙钛矿在不同压力下的光

电性能。在模拟过程中,采用投影缀加平面波方法(PAW)[17]描述离子实与价电子间的相互作用,同
时采用广义梯度近似下的Perdew-burke-ernzerhof(PBE)泛函[18]精确描述电子间的交换关联作用。
计算中设定平面波截断能为500eV,结构优化和性质计算分别采用以Γ点为中心的12×12×12和

25×25×25的 Monkhorst-Pack[19]取点方法。为确保计算达到收敛精度,获得最稳定的结构,设置离

子弛豫总能为10-5eV,原子间作用力收敛标准为0.01eV/Å,分别对材料施加0、5、10、20GPa的压

力进行结构弛豫。考虑到PBE泛函通常会低估材料的带隙值,进一步采用 HSE06杂化泛函[20]对带

隙进行修正。此外,利用第一性原理分子动力学(AIMD)模拟[21]评估材料的热力学稳定性,模拟条件

初始温度设置为300K,采用Nosé算法控制温度,模拟时长为5ps,时间步长为1fs。
采用充分考虑光学声子与电子之间相互作用且更简洁的Feynman计算方法来计算载流子的迁

移率,公式为[22]

μ= 3 πe
2cπωLOm*γ

sinh(β/2)
β5
/2

ω3
ν3
1
K
,

式中ωLO代表纵向声子频率,m*是载流子有效质量,γ为电子-声子耦合常数,β,ω,ν是温度依赖的参

数,K 是由β,ω,ν决定的因变量。
为了得到光吸收系数,首先计算了频率相关的复介电函数,公式为ε(ω)=ε1(ω)+iε2(ω),其中

ε1(ω)为介电函数的实部,ε2(ω)为虚部,ω是光频率。介电函数的虚部公式为

ε2(ω)=4π
2e2
Ω lim

q→0

1
q2∑c,v,k2ωkδ(εck -εvk -ω)×<uck+eαq|uvk><uck+eβq|uvk>*,

其中Ω 是单胞体积,q是入射电磁波的波数,eα(eβ)表示沿着α(β)方向的单位向量,c和v 分别表示导

带和价带。实部通过Kramers-Kronig关系从虚部导出[23],公式为
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ε1(ω)=1+2πP∫
∞

0

ε2(ω′)ω′
ω′2-ω2dω′

,

其中P 是Cauchy积分的主值。根据依赖光频率的介电函数实部和虚部,得到光吸收系数为

α(ω)= 2ω ε1(ω)2+ε2(ω)2 -ε1(ω[ ])1/2。

  折射率表示为

n(ω)=
[|ε(ω)|+ε1(ω)]

2
。

  反射率表示为

R(ω)= ε(ω)-( )1
ε(ω)+( )1

2

。

2 结果与分析

2.1 结构及其稳定性分析

从图1(a)可以看到,Cs2AgGaBr6 双钙钛矿具有Fm3m 空间群,呈立方相。Ag+ 和 Ga3+ 均被

6个Br-紧密地对称包围,形成有序交替的八面体构型。Cs+占据立方晶胞的八面体间隙位置,通过

与相邻的8个八面体结构相互连接,进一步稳固整个晶体结构。晶体结构对应的第一布里渊区与高

对称点及其连接路径如图1(b)所示。

图1 Cs2AgGaBr6 双钙钛矿的晶体结构(a)和原胞的第一布里渊区及高对称点路径(b)

Fig.1 Crystalstructure(a)andthefirstBrillouinzone,aswellashighsymmetry
 pointpathoftheprimitivecell(b)ofCs2AgGaBr6doubleperovskite

  鉴于材料光电特性依赖于其结构稳定性,计算了容忍因子τ,其公式[24]为

τ=RA

RM
-nA[nA - RA/RM

ln(RA/RM)
],

其中nA 是Cs+的氧化态,RA 代表Cs+的Shannon离子半径,RM 代表Ag+和Ga3+的平均Shannon
离子半径[25]。当容忍因子τ介于0.83~1.06时,通常表示材料具有理想的晶体结构和高稳定性[24]。
八面体因子 μ 是 衡 量 Ag+ 和 Ga3+ 是 否 精 准 占 据 八 面 体 中 心 位 置 的 关 键 参 数[26],可 表 示 为

μ=RM/RBr,RBr代表Br-的Shannon离子半径。当μ值处于0.44~0.90时,可支持钙钛矿八面体结

构的稳定性。经计算,Cs2AgGaBr6 的容忍因子τ为1.02,八面体因子μ为0.66,这两个值均介于上

述区间内。
为了进一步验证材料在不同压力情况下的结构稳定性,计算了形成能Eform,其公式为Eform=

[ECs2AgGaBr6-(2E
Cs
solid+EAg

solid+EGa
solid+6EBr

solid)]/10。式中,ECs2AgGaBr6
是晶体结构达到稳定后的总能,

ECs
soild、EAg

soild、EGa
soild和EBr

soild分别代表纯单质中每个原子的平均能量。如图2(a)所示,压力在0~20GPa
范围内,形成能Eform介于-1.08~-0.66eV/atom范围内,负值表明材料在能量维度上稳定。同时

可以看到,形成能与所施加压力呈正相关,表明压力增大会降低材料的内在稳定性。从图2(b)可以

看到,随着压力的增大,晶格常数a由11.0Å(0GPa)显著缩减至9.8Å(20GPa),缩减幅度达到
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11.0%,揭示了压力诱导的晶体致密化过程,表明压力对晶体紧凑性的显著调控作用。

图2 双钙钛矿Cs2AgGaBr6 的形成能Eform(a)和晶格常数a(b)随压力P 的变化关系

Fig.2 FormationenergiesEform(a)andlatticeconstantsa(b)ofthe
   doubleperovskiteCs2AgGaBr6asafunctionofpressureP

  对于具有典型立方晶体结构的双钙钛矿材料,力学常数需要满足玻恩准则中的力学判据[27],即
C11-C12>0,C11+2C12>0,C44>0。表1数据表明,Cs2AgGaBr6 在不同的压力下均满足波恩准则,
证明其具有良好的力学稳定性。图3的三维视图进一步揭示了Cs2AgGaBr6 在不同压力下力学性能

的变化趋势。杨氏模量、剪切模量和泊松比作为衡量材料力学性能的关键参数,分别反映材料的抗弹

性形变能力、抗剪切形变能力和韧性,相应的能力与相应方向上的值呈正比,它们的变化直接关联到

材料在实际应用中的性能表现。结果表明,在0~20GPa的外部压力范围内,Cs2AgGaBr6 兼顾抗形

变性和韧性,且随着压力P 的增大,[100][010][001]方向的杨氏模量和剪切模量均显著增大,表明

材料的抗压能力和抗剪切形变的能力增强、硬度增大。硬度的增加对于提高材料的耐磨性和抗损伤

能力至关重要,尤其是在高压力或高应力的应用环境中。同时可以看到,这三个方向的泊松比也随压

力的增大而增大,表明韧性降低。韧性是材料在受到外力作用时吸收能量和抵抗断裂的能力,韧性降

低意味着材料在高压力下更容易发生脆性断裂。综合来看,Cs2AgGaBr6 在0~20GPa的压力范围

内展现出了优异的力学性能,尤其是在抗压能力和抗剪切形变能力方面。

表1 不同压力下Cs2AgGaBr6 双钙钛矿的弹性常数Cij

Table1 ElasticconstantsCijofCs2AgGaBr6doubleperovskiteunderdifferentpressures

P/GPa C11/GPa C12/GPa C44/GPa 稳定性

0 39.47 14.98 10.46 stable

5 74.15 27.20 14.75 stable

10 107.15 35.92 18.05 stable

20 165.57 50.99 23.32 stable

  晶面指数简单的晶面往往具有较高的原子排列密度,基于此,对Cs2AgGaBr6 双钙钛矿在不同压

力条件下沿[100]晶向的电子局域函数(ELF)进行了深入分析。ELF作为一种强有力的工具,能够

精确地描绘出原子间电子密度的分布情况,从而揭示化学键的本质特征。图4(a)-(d)分别表示

P=0,5,10,20GPa下的ELF结果,可以看到Ag+与Br-之间均未出现电子云重叠,表明它们之间的

相互作用主要是通过库仑力引导的电荷间相互作用形成的离子键,这种离子键对于保持晶体结构的

稳定性发挥着关键作用。为了全面评估Cs2AgGaBr6 双钙钛矿在不同压力条件下的热力学稳定性,
进行了5000步 AIMD 模拟,每一步时间尺度控制为1fs。如图4(e)所示,随着压力的增强,

Cs2AgGaBr6 的总能呈现逐步增长的趋势,这与形成能的计算结果一致。在室温条件下,处于不同压
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力下的系统总能量仅有微小波动,表明Cs2AgGaBr6 具备良好的热力学稳定性。

图3 Cs2AgGaBr6 在不同压力下的杨氏模量(a)-(c)、剪切模量(d)-(f)、泊松比(g)-(i)的三维视图

Fig.3 Three-dimensionalviewsofYoung'smodulus(a)-(c),shearmodulus(d)-(f),

andPoisson'sratio(g)-(i)forCs2AgGaBr6undervaryingpressure

图4 Cs2AgGaBr6 在不同压力下沿[100]方向投影的电子局域函数以及分子动力学模拟

Fig.4 Electroniclocalizedfunctionsprojectedalong[100]directionandabinitio

   moleculardynamicssimulationsofCs2AgGaBr6underdifferentpressures

2.2 电子结构性质分析

为研究Cs2AgGaBr6 的能带色散关系,使用 HSE06杂化泛函来校正PBE泛函通常低估的带隙

值,以便更准确地分析该材料在不同压力条件下的电子性质,结果见图5。从图5中可以看到,不同

压力条件下,Cs2AgGaBr6 的价带顶(VBM)和导带底(CBM)均位于高对称点Γ处,呈现出直接带隙
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半导体的特征,这有利于电子的直接跃迁。根据表2数据,随着压力的增加,带隙值呈现递减趋势,

Cs2AgGaBr6 的带隙值在0.73~1.05eV之间,特别地,当压力从0GPa增至20GPa时,带隙宽度减

少了30.48%。

图5 Cs2AgGaBr6 双钙钛矿在不同压力下的能带结构

Fig.5 BandstructuresofCs2AgGaBr6doubleperovskiteunderdifferentpressures

表2 不同压力下Cs2AgGaBr6 双钙钛矿的有效质量、带隙值以及载流子迁移率

Table2 Effectivemass,bandgapvaluesandcarriermobilityforCs2AgGaBr6

doubleperovskiteunderdifferentpressures

P/GPa Eg/eV

有效质量/m0 迁移率/(cm2·V-1·s-1)

电子 空穴 电子 空穴

Γ→K Γ→L Γ→K Γ→L Γ→K Γ→L Γ→K Γ→L

0 1.05 0.50 0.58 0.55 0.60 25.91 20.06 22.10 19.35

5 0.85 0.27 0.29 0.44 0.46 163.74 145.77 78.62 75.50

10 0.79 0.23 0.24 0.38 0.40 293.13 273.09 136.49 125.67

20 0.73 0.21 0.22 0.29 0.34 421.65 410.07 259.11 201.73

  为了研究材料的电子输运特性,基于电子能带结构的计算结果,进一步计算了Cs2AgGaBr6 的载

流子有效质量和载流子迁移率,结果见表2。由于材料固有的各向异性,能带色散在空间各方向上非

均匀分布,Cs2AgGaBr6 在不同高对称方向上的载流子有效质量均展现出显著的差异性。在施加外

部压力时,载流子各方向的有效质量均呈减小趋势。特别是在20GPa时,沿Γ→L方向的电子有效

质量减小至0.22m0,相较于0GPa(0.58m0)降低了约63%。同时,各压力下电子有效质量均小于同

方向空穴的有效质量,这意味着电子的传输性能始终优于空穴。载流子迁移率计算采用了充分考虑

光学声子对电子的散射效应的Feynman计算方法[22,28]。该方法的计算结果比目前普遍采用的形变

势方法(未考虑电子-声子相互作用)更接近实验值,并且克服了玻尔兹曼输运理论(考虑了电子-声子

相互作用)计算成本大的缺点。结果显示,Cs2AgGaBr6 的载流子迁移率与施加压力呈正相关,沿

Γ→L方向的电子迁移率从20.06cm2·V-1·s-1增长至410.07cm2·V-1·s-1,增长为原来的

20.44倍,沿Γ→K(L)方向的空穴迁移率也由22.10(19.35)cm2·V-1·s-1提升至259.11(201.73)

cm2·V-1·s-1,优于 MAPbI3(165cm2·V-1·s-1)[29]。在整个加压过程中,相同方向的电子迁移

率始终高于空穴迁移率,进一步证实了材料在所研究的压力区间内维持的n型半导体特性。
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2.3 光学性质

光吸收系数是衡量材料光学性能的一个重

要指标,图6为Cs2AgGaBr6 双钙钛矿在不同

压力下的光吸收系数。Cs2AgGaBr6 在高于

2.18eV(即绿光区域)的能量范围内,光吸收系

数高达104 数量级,展现出其在可见光探测技

术领域的巨大潜力。压力对材料可见光吸收行

为产生了复杂影响,在1.79eV 处,0GPa和

20GPa的光吸收曲线相交,导致压力并未在紫

光区增强Cs2AgGaBr6 的光吸收能力;在红光

区,光吸收强度由P=0GPa时的7×103cm-1

增加到P=20GPa时的1.1×104cm-1,增幅

近1.6倍,表明压力的作用可以显著增强该材

料在红外到可见红光波段的光吸收能力,为其

在可见光探测器领域的应用提供了依据。

图6 Cs2AgGaBr6 在不同压力下的光吸收系数

Fig.6 OpticalabsorptioncoefficientofCs2AgGaBr6
atdifferentpressures

  计算在不同压力下Cs2AgGaBr6 的其他光学特性,结果见表3。在研究的能量范围内存在多个

激子峰,其中第一激子峰随着压力增强呈现出减小的趋势,诱导能带分散加剧,与图5中的结果一致。
在压力从0GPa增至20GPa的过程中,材料的折射率n(0)由3.51逐步提升至4.67,增长了33%,反
射率R(0)由0.31增至0.42,增幅达35.6%。这表明压力对Cs2AgGaBr6 的折射与反射性能具有积

极影响,尤其在5GPa时,折射率和反射率相较于0GPa时的提升幅度最为突出,分别达到16%
(4.07)和18.8%(0.37),且在5GPa压力下的增幅最高。但是折射率和反射率的提高将可能会减少

到达材料内部的光量,从而对光电转换效率产生不利影响。

表3 Cs2AgGaBr6 在不同压力下ε2(ω)的第一个激子峰、折射率n(0)和反射率R(0)

Table3 Firstexcitonicpeakofε2(ω),refractiveindexn(0),reflectivityindex
R(0)ofCs2AgGaBr6doubleperovskiteatvariouspressures

光学特性
P/GPa

0 5 10 20

第一个激子峰/eV 1.86 0.98 0.90 0.85

n(0) 3.51 4.07 4.14 4.67

R(0) 0.31 0.37 0.38 0.42

3 结论
本研究全面分析了流体静压力对Cs2AgGaBr6 双钙钛矿晶体结构、热力学稳定性、电子结构和光

学性质的影响。在0~20GPa的压力范围内,Cs2AgGaBr6 双钙钛矿的容忍因子和八面体因子均介

于稳定的范围内,形成能为负值,满足玻恩准则的力学判据,分子动力学模拟的能量波动极小,这些结

果共同表明 Cs2AgGaBr6 在该压力范围内均保持良好的结构和热力学稳定性。在压力作用下,

Cs2AgGaBr6 的带隙值随压力的增大而显著减小,这也使它具有更广泛的吸收范围。压力对于载流

子的输运特性也有显著影响,电子与空穴迁移率随着压力的增加而显著增大,沿Γ→L方向的电子迁

移率从0GPa时的20.06cm2·V-1·s-1提升至20GPa时的410.07cm2·V-1·s-1,增长为原来的

20.44倍;沿Γ→K(L)方向的空穴迁移率由22.10(19.35)cm2·V-1·s-1增长为259.11(201.73)

cm2·V-1·s-1,提高了一个数量级。光学性质也受到压力作用的影响,20GPa下Cs2AgGaBr6 在红

光区域的光吸收系数达104,紫光区虽受抑制,但整体在可见光区保持了高吸收系数。此外,压力还
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促进了材料折射率和反射率的增加,有效拓宽了其光学调控的维度。
综上所述,施加压力能够显著增强Cs2AgGaBr6 的载流子迁移率与红光区域的光吸收能力,并对

电子结构产生重要影响,这些变化对于材料在光电器件等领域的应用具有重要意义,可以为光学材料

的研究及技术创新提供重要的理论依据。
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First-PrinciplesStudyontheInfluenceofPressureonthe
PhotoelectricPerformanceofCs2AgGaBr6DoublePerovskite

ZHAIXiangyu,LIKai,ZHANGYuqi,ZHANGMin
(CollegeofPhysicsandElectronInformation,InnerMongolia

NormalUniversity,Hohhot010022,China)

  Abstract:Basedondensityfunctionaltheory,wehavesystematicallyinvestigatedthestructural
stability,electronicstructure,andopticalpropertiesofCs2AgGaBr6doubleperovskiteunderhydro-
staticpressuresrangingfrom0to20GPa.TheresultsindicatethatCs2AgGaBr6doubleperovskite
exhibitsexcellentstructuralandthermodynamicstabilityacrossthispressurerange.Electronic
structurecalculationsusingtheHSE06hybridfunctionrevealthatCs2AgGaBr6isadirectbandgap
semiconductor.Aspressureincreasesfrom0to20GPa,thebandgapdecreasesfrom1.05eVto
0.73eV.Furthermore,theeffectivemassdecreaseswithincreasingpressure,whilethecarriermob-
ilityexhibitsanoppositetrend.At20GPa,theelectronicmobilityalongΓ→Ldirectionreaches
410.07cm2·V-1·s-1,representing20.44timesthevalueat0GPa(20.06cm2·V-1·s-1).The
opticalpropertiesofthematerialarehighlysensitivetopressure.Meanwhiletheabsorptioncoeffi-
cientinthered-lightregion,reflectivity,andrefractiveindexincreaseaspressurerises.Anotable
trendisthattheabsorptioncoefficientdecreasesaspressureincreasesforphotonenergiesabove
1.79eV.Thestudydemonstratesthatapplyingpressurecansignificantlyenhancethecarriermobili-
tyandred-lightabsorptioncapabilityofCs2AgGaBr6doubleperovskite,openingupbroadprospects
foritsapplicationininfrareddetectionandoptoelectronicstoragefields,andprovidingatheoretical
basisforthestudyandtechnologicalinnovationofopticalmaterial.
  Keywords:pressure;Cs2AgGaBr6doubleperovskite;electronicstructure;opticalproperty;

first-principlescalculation
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