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可通过对氮化硅层掺杂来改变俘获电荷的缺陷种类和数量的方法，改善 ()*)(非挥发性存储器件的保持性
能 +建立无定形氮化硅和氧、硫、磷、氟或氯掺杂氮化硅中缺陷的簇模型；根据第一性原理的密度泛函理论（,-.），对
缺陷的簇模型结构优化并计算能量，得到缺陷俘获电荷过程的能量变化 +发现缺陷俘获电子的能力比俘获空穴的
能力好，电子释放过程应对温度敏感，而空穴释放过程主要由隧穿机理控制 +预测与氧氮化硅一样，硫或磷掺杂氮
化硅代替氮化硅作为 ()*)(器件的电荷储存层，可改善器件的保持性能 +
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& H 引 言

随着非挥发性存储器件（ A<AI<:8E9:? 7?7<JK
F?I9G?）尺寸的不断缩小，()*)(（>9:9G<A6<L9F?6A9E9JF?6
<L9F?6>9:9G<A）结构存储器件又重新被关注；除了小的
器件尺寸，()*)(还具有很多优势，如好的耐久性，
低操作电压和低功率，工艺过程简单并与标准

M)0( 工艺兼容等［&，"］+ 由于隧穿二氧化硅层
（E=AA?:9AB <L9F? :8K?J）变薄，漏电流也更加严重，保持
性能（J?E?AE9<A G;8J8GE?J9>E9G>）成为影响 ()*)( 器件
尺寸缩小的最重要的问题 +在器件结构中无定形氮
化硅层为电荷存储层（G;8JB? >E<J8B? :8K?J），其缺陷被
认为是电子和空穴的深能级俘获中心，因此了解这

些深能级俘获中心的本质和俘获电荷的能力，对于

理解存储器件的工作机理和改善器件的电荷保持能

力非常重要 +
在无定形氮化硅中掺杂入氧元素，也被称为无

定形 氧 氮 化 硅（ 87<JN;<=> >9:9G<A <LKA9EJ9F?，!6
(9)!*"），显示出改善的电学性质和较好的界面特

性，例如在 M0)( 器件中，可抑制 (9 基底的掺杂物
扩散和减少缺陷的产生［$］+在 ()*)( 器件中，用氧

氮化硅代替氮化硅作为电荷存贮层，已经被证明可

改善器件的保持性能［1，4］；也说明对氮化硅进行掺

杂，是提高 ()*)(器件电荷保持性能的潜在途径 +
无定形氮化硅中掺杂氟元素，也已被不同的方法制

备出来，氟元素的加入减少了材料中 (96O缺陷［%，’］；
除了以上两种元素掺杂，其他种类的元素来掺杂无

定形氮化硅就没有文献报道了 +
很多种方法可以制备无定形氮化硅，如螺旋波

等离子体增强化学气相沉积（OPQ6MR,）和电子回
旋共 振 等 离 子 体 增 强 化 学 气 相 沉 积（ 5MS6
Q5MR,）［/，T］+由于在不同工艺条件下制成的无定形
氮化硅，具有出不同的性质，再加上还没有对带电荷

缺陷中心直接而有效的试验观测手段，这使得对缺

陷本质的研究变得很困难 +当对氮化硅进行掺杂，材
料中缺陷结构变得更加复杂，然而掺杂可改变缺陷

种类和数目，能够改变材料的电荷俘获能力，从而改

变器件的保持性能 +先进的密度泛函理论（,-.），已
广泛地被用来对各种晶体结构和相关性质进行理论

研究［&#，&&］+本文为研究氮化硅层掺杂对器件性能的
影响，先建立无定形氮化硅和氧、硫、氟、氯、磷掺杂

氮化硅中各种缺陷的分子簇模型，再使用密度泛函

方法，计算缺陷俘获电荷过程的能量变化，分析掺杂
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氮化硅中缺陷的电荷俘获能力 !

" # 计算方法和簇模型

!"#" 计算方法

$%&计算方法：用 ’()*+型原子轨道基组构造
,-./(0.12 轨道［*"］，基于 34564()［*)］和 744(81/9(
:1;;［*<］混合泛函，在非限制开壳层波函数条件下，对
簇的所有原子位置优化并计算能量 !为了提高计算
结果的精确度，在 $%& 量子计算前，先使用半经验

计算方法 :=)［*>］，对簇进行结构预优化 !
为确定计算方法的可靠性，先计算无定形氮化

硅的红外光谱数据 !从!型氮化硅晶体结构中取片
断，再用 ?原子使键饱和，构造两种简单簇，如图 *
所示；簇结构优化并计算红外光谱数据，与试验测定

数据进行比较，见表 * !通过比较发现：计算数据同
试验数据相比，误差不超过 >@；具有六原子环的簇
模型，与无六原子环结构的簇模型的计算结果基本

相同 !由计算结果可清楚看出，$%&计算方法是合理
的，簇结构是否具有氮化硅晶体结构的六原子环，对

计算结果无明显影响 !
表 * 红外光谱中键的特征波数

A—?
伸缩振动

（52B *）

?—A—?
伸缩振动

（52B *）

?—A—?
弯曲振动

（52B *）

0C—?
伸缩振动

（52B *）

A—?
弯曲振动

（52B *）

0C—?
非平面摇摆振动

（52B *）

0C—A

（52B *）

D4E !［"’］ ))’F )>FF "*GF **<F ’)F—’<F HFF—**FF

D4E !［*H］ ))"F — *>>F "*IF **IF —
IIF（伸缩振动）

<IF（呼吸振动）

簇模型（1） — )>GF *>’F "FHF — ’IF
G*F（伸缩振动）

>FF（呼吸振动）

簇模型（J） )<HF )>GF *>’F "F>F *""F ’IF
G"F（伸缩振动）

>*F（呼吸振动）

图 * （1）0C)A<?*"簇模型不含六原子环结构；（J）0C<A>?*)簇模

型含六原子环结构

!"!" 无定形氮化硅缺陷的簇模型

7:KL$和 :MLK$方法制成，近化学计量比或富
氮的无定形氮化硅中，主要的电荷俘获中心，被认为

是与三个氮原子成键并具有一悬挂键的 0C原子，其
也被称为 ,中心（, 54/N4;）［*’—*I］! ,中心具有三个电
荷状态，,O （A) 0CO!! ）， ,F （A) 0C·!! ） 和 ,B

（A) 0CB）!! ! ,F 中心含有一未成对电子，可通过电

子顺磁共振试验（4P45N;-/(QRC/(;4Q-/1/54，M0D）来观
察；当紫外光照射（SL）无定形氮化硅时，,F 的 M0D
信号显著增强，说明其浓度增大［*H，*I］! T/U4;Q-/等首

先在对硫属化物玻璃的研究中提出了缺陷负相关能

（/491NCV4 5-;;4P1NC-/ 4/4;9W(!）概念［*G，"F］!根据这个理
论，,O和 ,B缺陷中心在无定形氮化硅中可稳定存

在，而 ,F 缺陷中心是亚稳态，在热平衡状态下，,O

和 ,B缺陷中心浓度要大于 ,F !当 SL照射时，,O和

,B可改变电荷状态而产生 ,F，退火处理或低能量

SL照射，又可使新产生的 ,F 消失，这些过程可表

示为

,O O ,B ST
退火或
" #$$$$SL

",F， （*）

,O被认为是电子的俘获中心，可同时俘获两个电子

而转变为 ,B，即

,O O %"4 ,B， （"）
,B被认为是空穴的俘获中心，可同时俘获两个空穴

而转变为 ,O，即

,B O %". ,O ! （)）
X1;;4/等人，先退火处理后 SL照射，在 7:KL$制成
的化学计量比或 :MKL$制成的富氮的无定形氮化
硅中，发现了具有顺磁性带悬挂键的氮缺陷中心

（AF，0C" Y A·）［"*］! A中心被认为同 ,中心一样，也
为负相关能缺陷中心，SL照射时 AF 产生过程如下：

AO O AB %
SL

"AF ! （<）
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!"#$%制成的富氮无定形氮化硅中，在低温（&&’ (）
下，经过 )$照射，*’ 和 (’ 同时被观察到，被确信有

如下过程发生［++］：

(, , *- !
)$

(’ , *’ . （/）
除了 *中心，在高淀积速度下制成的无定形氮化硅
薄 膜 中，发 现 双 氮 结 构 缺 陷（ *01234 567689，
:3+""* * :3）［+;］.

:3—:3结构缺陷，在富硅的无定形氮化硅［+<］，和
较高［*=;］>［:3=<］反应气体流速比下 !"$#% 制成
的无定形氮化硅［+/］中，都被观测到，:3—:3缺陷也被
看作电子和空穴的俘获中心［+?］.在 :3;*< >:3@+ 的界

面上，也被证实有大量的 :3—:3 缺陷存在［+A］.在
!"#$%制成富硅的无定形氮化硅，通过 ":B试验观
测，多 重 带 悬 挂 键 的 硅 缺 陷 结 构 被 提 出

（*; :3·## ， *+（:3） :3·## ， *（:3）+ :3## · 和

:3; :3·## ）［+C］. (2D3E2F3 通过试验，也认为在无定

形氮化硅中也存在着 :3; :3## · 和 *; :3## · 结构
缺陷，并发现随着［:3=+#G+］>［*=;］反应气体流速比

的增大，总自旋密度、:3; :3## · 和 *; :3## · 的密

度也增加［+?］.
为了确定缺陷簇模型结构对计算结果的影响，

选择 ( 中心缺陷构造四种簇模型，如图 + 所示；(
（&）为简单簇模型，(（+）为与缺陷中心 :3成键的一
个 *原子上有 -个 :3原子成键，(（;）为两个 *原子
上各有一个 :3原子成键，(（<）为一个 *原子有两个
:3原子成键 .计算这四种 (中心缺陷簇模型俘获电
子或空穴过程的能量变化，如表 +所示，发现随着簇
模型中引入与 *成键的 :3原子，使俘获电子过程的
能量变化值变小，而对俘获空穴过程的能量变化值

无明显影响；(- 时缺陷中心 :3 原子为 H1; 杂化，
:3=; 基团的引入使簇结构的空间变化对体系能量

的影响更加明显，而 (,时缺陷中心 :3原子为 H1+杂
化，簇体系为平面结构，大基团的引入使簇结构的空

间变化对体系能量的影响不明显 .计算其他缺陷的
不同簇模型，也发现引入 :3=; 基团，对俘获电子过

程的能量变化值有相同规律的影响；为了便于比较

各种缺陷俘获电荷的能量变化值，缺陷簇模型都选

用其简单簇模型，在相同簇模型的复杂程度上，来比

较计算结果的相对大小 .

表 + 四种 (中心缺陷簇模型俘获电子或空穴过程的能量变化

簇模型
俘获电子 俘获空穴

过程表达式 !!>6$ 过程表达式 !!>6$

(（&） (’
& , 6!(-

& - ’I;’ (’
& , J!(,

& /I</

(（+） (’
+ , 6!(-

+ - ’IAC (’
+ , J!(,

+ /I<<

(（;） (’
; , 6!(-

; - &I&A (’
; , J!(,

; /I;C

(（<） (’
< , 6!(-

< - &I;< (’
< , J!(,

< /I<?

图 + (中心缺陷的四种簇模型结构

根据以上分析，建立无六原子环结构的简单簇

模型，如图 ;所示 .

图 ; 无定形氮化硅中各种缺陷的简单簇模型

?;?? 物 理 学 报 /?卷



!"#" 掺杂氮化硅缺陷的簇模型

!）氧或硫元素掺杂氮化硅

!"#$%!&" 材料性质介于!"#$&’ 和!"#$(%) 之间；

此外还发现，材料中 #$—#$，&—&，%—%，#$—* 或
&—*键结构，要比 #$—&，#$—%或 %—*键结构少
得多［’+］,-#.测定数据显示，在 #$&’ /#$&!%" 界面上也

有 #$—#$键存在［(0］,1中心和多重带悬挂键的硅缺陷
被认为也存在于!"#$%!&" 中

［(!］, 23$456789认为，除了

1中心和 % 中心缺陷之外，!"#$&’ 中的缺陷，如

&( #$·!! ， #$&

!!

·和 !!#$ & &·也可能存在
于 :"#$%!&" 中

［(’］,可将 &( #$!! · 和 #$&

!!

· 作为

氧氮化硅中俘获电荷的特征缺陷，建立它们的简单簇

模型，如图 )中所示 ,根据氧氮化硅的特征缺陷，假设
在硫掺杂的氮化硅中，#( #$!! · 和 #$#

!!

· 为俘获

电荷的特征缺陷，并建立簇模型 ,
’）磷元素掺杂氮化硅
磷同氮元素一样，都为氮族元素，所以假设磷原

子可代替氮原子同 #$ 原子成键；因此可将 ;("#$·
和 %’;"#$·作为俘获电荷的特征缺陷，建立簇模型，
如图 )所示 ,

(）氟或氯元素掺杂氮化硅
红外吸收光谱数据，显示氟更容易与 #$键合，而

不是氮原子［<］,另外发现氟掺杂的氮化硅中主要的缺
陷为电中性的带悬挂键硅缺陷，而且带电荷的缺陷数

目很少［=］,因此氟原子可替代氮原子与硅成键，氟掺杂
的氮 化 硅 中 的 特 征 缺 陷 可 为 %’> #$!! · 和
%>’ #$·!! ；同样地，在另一个卤族元素———氯掺杂的

氮化 硅 中 的 特 征 缺 陷，可 为 %’?@ #$!! · 和
%?@’ #$·!! , 如图 )所示，这些缺陷的簇模型被建立 ,

图 ) 氧、硫、磷、氟或氯掺杂无定形氮化硅中特征缺陷的简单簇模型

(A 结果与讨论

#"$" 无定形氮化硅中缺陷的电荷俘获能力

无定形氮化硅中所有已被提出的缺陷中心，俘

获电子或空穴过程的能量变化被计算出来，见表 (；
各种缺陷俘获电荷能力差别，可以通过"# 比较而
得出 ,根据能量有利原则，"# 越小，过程越有利于
发生，缺陷俘获电荷的能力越好，产物越稳定 ,
比较 10 和多重带悬挂键的硅缺陷俘获电子过

程"#，发现与带悬挂键的硅（#$ BC）成键的原子类

型，有规律地影响"# ,当与 #$ BC成键的氮原子数
目增加，"# 值增大，俘获电荷的能力变差 ,由于极
性 #$—%键中 %原子带有部分负电荷，其同俘获电
子后带负电荷的 #$原子产生斥力作用，#$键合氮原
子越多，排斥越严重，产物越不稳定 ,由于同样的原
因，%0 俘获电子的过程"#，比双氮缺陷小 ,这些缺
陷俘获空穴的过程，"# 变化规律正好相反；当与 #$
BC成键的氮原子数目增加，"# 值减小，俘获空穴
能力变好 ,
在俘获电子的过程中，1D和 %D的"# 最小，比

其他缺陷电子俘获能力更好，而通过退火处理才可

能得到 %缺陷中心，那么 1D 应该是氮化硅中主要
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表 ! 无定形淡化硅中缺陷俘获电子或空穴过程的能量变化"）

缺陷
俘获电子 俘获空穴

过程表达式 !!#$% 过程表达式 !!#$%

&中心 &’ &’ !’ ($ &) ) *+,* — —

&- &- !’ $ &) ) -+!- &- !’ . &’ *+/*

&) — — &) !’ (. &’ *+,*

0中心 0’ 0’ !’ ($ 0) ) ""+*- — —

0- 0- !’ $ 0) ) (+-, 0- !’ . 0’ 1+/!

0) — — 0) !’ (. 0’ ""+*-

多重带悬挂键硅 0(（23） 23"" · 0(（23） 23·’"" !$ 0(（23） 23"" ) ) -+11 0(（23） 23"" · !’ . 0(（23） 23"" ’ *+/4

0（23）( 23"" · 0（23）( 23·’"" !$ 0（23）( 23"" ) ) "+/4 0（23）( 23·’"" !. 0（23）( 23"" ’ 5+-!

23! 23"" · 23! 23·’"" !$ 23! 23"" ) ) (+-1 23! 23·’"" !. 23! 23"" ’ ,+"*

23—23 23— !23 ’ $ &- ’ &) (+*/ 23— !23 ’ . &- ’ &’ 4+(1

23— !23 ’ ($ (&) (+(* 23— !23 ’ (. (&’ "!+,*

双氮结构 0（23） 0·’## !$ 0（23） 0## ) ) -+4! 0（23） 0·’## !. 0（23） 0## ’ 5+/1

"）假设电子或空穴的能量为零 6

的电子俘获中心 6 23—23缺陷的!! 大于 ( $%，尽管
外部高电场可提供能量，使 23—23缺陷俘获电子，但
产物并不稳定；所以 27072器件的 23!0/ #237( 界面

上的 23—23 缺陷俘获的电子，非常容易脱去 6除了
23—23缺陷，所有缺陷的俘获电子的过程!! 小于
零，尽管它们俘获电子的产物稳定，但当大量的电子

被注入到氮化硅中，这些俘获的电子产生内部自建

电场，可以提供电子能量，使电子从稳定的缺陷位置

脱去，是也是引起 27072保持性能问题的主要原因
之一 6
在俘获电子的过程中，所要的!! 都大于 * $%，

&)和 23 89应该是主要的空穴俘获中心 6尽管外部
高电场可以提供能量使俘获空穴的过程发生，但这

些过程产物都不稳定；这些被俘获的空穴，在较低的

温度都很容易离开缺陷位置 6因此当温度大于一定
值时，空穴脱去速度对温度的变化不敏感，而电子脱

去速度是随着温度的增加而增加，这与 :;<=3>等人
在研究 27072器件的保持性能时的观点一致［"］6同
时也可以推测，器件的电荷衰退机制中，氮化硅层中

被俘获的空穴脱去速度主要由对温度不敏感的隧穿

过程控制，而不是对温度敏感的热激发过程 6

!"#" 氧、硫、磷、氟或氯掺杂无定形氮化硅中缺陷的
电荷俘获能力

根据表 /，氧掺杂氮化硅中， 7! 23"" · 和
237

""

·俘获电子过程的!! 分别为 ) (+"* $%和
) "+4, $%，明显小于 &- 的值（ ) -+!- $%）；7! 23"" ’

俘获电子过程的!! 为 ) 4+!, $%，小于 &’ 的值

（ ) *+,* $%）6因此在氧掺杂无定形氮化硅中的特征
缺陷拥有更好的电子俘获能力，并且俘获过程产物

也更加稳定；在氧掺杂氮化硅同氮化硅相比，尽管氧

掺杂使得材料中缺陷总浓度显著降低，但电子俘获

能力好的缺陷比例增大，在俘获电子浓度相同得情

况下，"?230"7# 中所俘获的电子较难被释放 6氧掺杂

氮化硅中，特征缺陷中心俘获空穴的!! 值，都要比
氮化硅中的对应缺陷中心大；在 27072 器件结构
中，如果空穴的释放过程主要由隧穿过程控制，而不

是热激发过程，!! 值的增加并不能显著影响空穴
从氧掺杂氮化硅层中释放出去 6这样合理地解释，用
氧掺杂氮化硅代替氮化硅作为 27072器件的电荷
存贮层，可改善器件的保持性能的试验结论［/，*］6

2! 23"" ·，2! 23’"" 和 232"" · 俘获电子过程
的!! 分别为 ) (+1* $%，) 1+!5 $%和 ) (+", $%，小
于 7! 23"" ·， 237"" · 和 7! 23"" ’ 的 值

（ ) (+"* $%，) 4+!, $%和 ) "+4, $%）；俘获空穴过程
的!! 基本上略微增大 6尽管这些特征缺陷，是依据
氧掺杂氮化硅中特征缺陷推测出的，计算结果说明，

硫掺杂氮化硅代替 27072器件中氮化硅，可比氧掺
杂氮化硅更好地改善器件的保持性能 6

@! 23"" · 和 0(@ 23"" · 俘获电子过程的!!
分别为 ) "+-! $%和 ) (+-" $%，也明显小于 &- 的值

（ ) -+!- $%）， @! 23"" ’ 俘获电子过程的 !! 为

) 1+-( $%，小于 &’ 的值（ ) *+,* $%），如表 * 所示；

4!55 物 理 学 报 *5卷



表 ! 氧或硫掺杂无定形氮化硅中特征缺陷俘获电子或空穴过程的能量变化"）

俘获电子 俘获空穴

过程表达式 !!#$% 过程表达式 !!#$%

氧掺杂 &’ ()· *!! "$ &’ ()!! + + ,-". &’ ()·*!! "/ &’ ()!! * 0-,,

&’ ()* *!! ",$ &’ ()!! + + 1-’2 — —

— — &’ ()+ *!! ",/ &’ ()!! * 1-’2

()&· *!! "$ ()&!! + + "-12 ()&· *!! "/ ()&!! * 2-01

硫掺杂 (’ ()· *!! "$ (’ ()!! + + ,-3. (’ (· *!! "/ ( ()!! * 0-!"

(’ ()* *!! ",$ (’ ()!! + + 3-’0 — —

— — (’ ()+ *!! ",/ (’ ()!! * 3-’0

()(· *!! "$ ()(!! + + ,-"2 ()(· *!! "/ ()(!! * 2-’.

"）假设电子或空穴的能量为零 4

表 . 磷、氟或氯掺杂无定形氮化硅中特征缺陷俘获电子或空穴过程的能量变化"）

俘获电子 俘获空穴

过程表达式 !!#$% 过程表达式 !!#$%
磷掺杂 5’ ()· *!! "$ 5’ ()!! + + ,-"3 5’ ()· *!! "/ 5’ ()!! * 0-1’

5’ ()* *!! ",$ 5’ ()!! + + 3-6, — —

— — 5’ ()7 *!! ",/ 5’ ()!! * 3-6,

8,5 ()· *!! "$ 8,5 ()!! + + "-6’ 8,5 ()· *!! "/ 8,5 ()!! * .-3"

氟掺杂 8,9 ()· *!! "$ 8,9 ()!! + + "-6’ 8,9 ()· *!! "/ 8,9 ()!! * 0-16

89, ()· *!! "$ 89, ()!! + + ,-6" 89, ()· *!! "/ 89, ()!! * 1-’!

氯掺杂 8,:; ()· *!! "$ 8,:; ()!! + + "-12 8,:; ()· *!! "/ 8,:; ()!! * 0-1.

8:;, ()· *!! "$ 8:;, ()!! + + ,-3! 8:;, ()· *!! "/ 8:;, ()!! * 1-62

"）假设电子或空穴的能量为零 4

磷掺杂氮化硅中特征缺陷俘获空穴过程的!!，要
大于氮化硅中对应缺陷的值 4同样说明，氮化硅用磷
掺杂有可能改善 (&8&( 器件的保持性能 4另外，
(&8&(器件的氧化硅层，可有效地阻止氮化硅中磷
元素向 ()基底扩散，因此磷掺杂氮化硅层，并不会
影响器件的其他性能 4
根据表 .，8,9 ()!! · 和 89, ()!! · 俘获电子

过程的!! 分别为 + "-6’ $%和 + ,-6" $%，明显小于
<6 的值 4然而氟掺杂氮化硅，可以显著降低带电荷
缺陷中心的数目，另外加入的氟有效地钝化 ()的悬
挂键［0］4表明氟掺杂氮化硅不可能改善 (&8&(器件
的保持性能；对于另一个卤族元素氯，可以得到相同

的结论 4

! - 结 论

本文中，对无定形氮化硅和氧、硫、磷、氟或氯掺

杂氮化硅中，各种俘获电荷的缺陷中心进行分析；建

立各种缺陷中心的簇模型，并用 =9>方法计算它们

俘获电子或空穴过程的能量变化，获得以下结论：

" 4在无定形氮化硅中，缺陷结构中氮原子越多，
空穴的俘获能力越好，电子的俘获能力越差；(&8&(
器件中 ()’8! #()&, 界面上()—()缺陷的电子俘获能
力较差，很容易释放其俘获的电子 4电子释放过程应
为对温度敏感的热激发过程，而空穴释放过程主要

由隧穿控制 4
, 4在氧、硫或磷掺杂氮化硅中，与氮化硅相比，

拥有更高比例的电子俘获能力好的缺陷中心；硫或

磷掺杂氮化硅，代替氮化硅作为 (&8&(器件的电荷
储存层，可能同氧掺杂氮化硅一样，改善器件的保持

性能，而且硫掺杂氮化硅的效果可能比氧掺杂更好 4
’ 4氟或氯掺杂氮化硅，显著降低带电荷缺陷中

心的数目，将氟或氯掺杂氮化硅作为 (&8&(器件的
电荷储存层，是无法改善器件的保持性能 4
在对电介质材料的缺陷试验性研究的基础上，

可运用量子计算方法深入研究或预测材料性质及其

对相关器件性能的影响；/)?/7<材料现已被用来代
替氮化硅材料作为非挥发性存储器件的电荷储存
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层，如 !"#$% 和 &’$#；同样的计算方法也可用来研究 这些材料 (

［)］ *+,- *，.+/01, & 2 #333 !"#$%4!&’&( )#(*&+",$*- !! 565
［#］ 2+,- *，.+/01, & 2 #337 !"#$%4!&’&( )#(*&+",$*- !" 58
［%］ 9+// : 9，;<=/>+, ? ! )55% .//# ( 012- ( 3(&& ( #$ 76
［6］ @+ABB/ C D，;+1"EF ? G )553 4 ( .//# ( 012- ( %$& %7H5
［7］ 2/+I1E, G D，J=+B * D，@/+FE/ D K #33% !"#$%4!&’&( )#(*&+",$*- !&

HH7
［L］ M<N1O+ G，*BFBP=1>+ &，G+P+Q1 ! )5HH 4 ( .//# ( 012- ( #! %6H)
［8］ G=E, D .，R+"P<"E 9，S+,-BA+T=F+F G )556 4 ( .//# ( 012- ( &#

)377
［H］ 9=E, D M，2+,- 2 U，V1< G &，?E, J U )55H .*&’ 012- ( !$, (

!& )7#5（1, 9=1,EPE）［陈俊芳、王卫乡、刘颂豪、任兆杏 )55H
物理学报 !& )7#5］

［5］ *< 2，V1< V &，&B< & &，K1,- U 9，&+, V，M< S G #33# .*&’

012- ( !$, ( ’( LH8（1, 9=1,EPE）［于 威、刘丽辉、侯海虹、丁

学成、韩 理、傅广生 #33# 物理学报 ’( LH8］

［)3］ G=E, U &，S+B W，V<B G J，.+ . J，U1E ! K，J=< J & #33L

.*&’ 012- ( !$, ( ’’ )))%（1, 9=1,EPE）［谌晓洪、高 涛、罗顺

忠、马美仲、谢安东、朱正和 #33L 物理学报 ’’ )))%］

［))］ J=+B U U，W+B U .，9=E, 2 ;，9=E, U，G=+,- U M，W+, . X

#33L .*&’ 012- ( !$, ( ’’ L33)（1, 9=1,EPE）［赵新新、陶向明、陈

文斌、陈 鑫、尚学府、谭明秋 #33L 物理学报 ’’ L33)］

［)#］ &E/E 2 D，K1OY=’1E"T ?，RBA"E D ! )58# 4 ( 51(6 ( 012- ( ’# ##78
［)%］ ;EYQE ! K )55% 4 ( 51(6 ( 012- ( ") 7L6H
［)6］ VEE 9，*+,- 2，R+// ? S )5HH 012- ( 7(8 ( ; $& 8H7
［)7］ S/1OPE,QB C !，ZB01QB0 *< Z )558 012- ( !"#$% !&’&( $" ))5)
［)L］ VE,+=+, R .，9<//F G : )553 .//# ( 012- ( 3(&& ( ’# )78

［)8］ 2+//E, 2 V，@+,1YQ1 D，?B[E/OPB, D，RB1,TE\OE/ : &，.Y2=B/OE/

R D )55% 4 ( .//# ( 012- ( &! 63%6
［)H］ &+PE-+]+ G，̂QET+ .，̂,BQ<>+ W，@</+O+ * )55L 4 ( .//# ( 012- (

)* #H5L
［)5］ !,TE/PB, R 2 )587 012- ( 7(8 ( 3(&& ( $! 57%
［#3］ GO/EEO ? !，.BOO Z M )587 012- ( 7(8 ( 3(&& ( $’ )#5%
［#)］ 21""1+> V 2，VE,+=+, R .，9<//F G :( )553 012- ( 7(8 ( 3(&& (

#’ #38
［##］ 2+//E, 2 V，?B[E/OPB, D，@+,1YQ1 D )55% .//# ( 012- ( 3(&& ( #$

#LH7
［#%］ *+, &，&<>ET+ .，^P=11 Z，G=1>1I< W )55% 4/, ( 4 ( .//# (

012- ( $( H8L
［#6］ S</+F+ . .，!PYB"+,1 &，J+>A1E/1 S )553 012- ( 7(8 ( ; !( 7L88
［#7］ *1, J，G>1O= M 2 )553 012- ( 7(8 ( ; !( %LLL
［#L］ @+>1-+Q1 *，.1,+>1 G，@+OB & )553 4 ( .//# ( 012- ( #) ##))
［#8］ S/1OPE,QB C !，REO/E,QB ^ R，G01O+P=E0+ G Z )55H .//# ( 012- (

3(&& ( &( 6L#
［#H］ DB<PPE K，@+,1YQ1 D，GO+O=1P D & )5H5 .//# ( 012- ( 3(&& ( ’! )36%
［#5］ &E V，^,BQ<>+ W，&+PE-+>+ G )55L 4/, ( 4 ( .//# ( 012- ( $’

)73%
［%3］ *B<,O D W，VE,+=+, R .，K<,, S D )55# 9))) :+’,- ( ;<*# ( !*$ (

$" ##))
［%)］ &+PE-+]+ G，G+Q+>B/1 G，M<O+OP<TE/+ .，^,BQ<>+ W，@</+O+ *

#33) 4 ( .//# ( 012- ( )" #75H
［%#］ S/1OPE,QB C !，U< D ;，@]BQ ? 2 .，Z- * &，21"PB, ^ & )55H

012- ( 7(8 ( 3(&& ( )% )376
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!"#$%&’()&’"( &*$ $++$,& -+ .-/’"( )0-1/*-2% %’3’,-" "’&1’.$
-" 1$&$"&’-" ,*)1),&$1’%&’,% -+ 45654 .$#’,$

78 9:; ,)3,23)&’-"!

!"#$ %&"’()*"+ ,&-#$ ./*(0"# )*"#$ 1- 2* )*"/()*"/
（!"#$$% $& ’(")$*%*"+)$,("-，!#.,/#.( 0(.$+$,/ 1,(2*)-(+3，!#.,/#.( 344454，4#(,.）
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9-E-7B@ &"8/#$ =-BB-> 7"A"=/H/BI ’E 7"AB*>/#$ -H-7B>’#@ M

!"#$%&’(：%FGF% 9-8/7-，9-#@/BI E*#7B/’#"H B&-’>I（;!O），"<’>A&’*@ @/H/7’# #/B>/9-，9’A/#$
)*++：:3S4G，:?54C，5?T4，5U34D
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