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采用密度泛函理论下的第一性原理平面波超软赝势方法，对 +,! - ! ./!0超晶胞和掺杂 12，3后的 +,! - ! ./!0
超晶胞分别进行了优化计算 4结合广义梯度近似计算了 12和 3共掺杂后 +,! - ! ./!0的能带结构、电子态密度和

.522678,电荷布居分布 4计算表明：掺入 3原子的 "9态电子为 +,! - !./!0价带顶提供空穴载流子，使 +,! - !./!0价

带顶向高能方向移动；掺入 12原子的 $9态电子则与 3原子的 "9态电子在费米能级附近发生轨道杂化，使费米能
级处价带能级展宽，12和 3共掺杂可获得 9型 +,! - !./!04
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! F 引 言

+,! - !./!0合金可用于提高紫外波段光电器件
的发光效率，如能获得 9 型 +,! - ! ./!0，就可制得
+,0基异质结光电器件和 +,0基多层量子阱［!］4 由
于 +,! - !./!0在光电技术方面的广泛应用，对其电
子结构、光学性质以及 +,! - !./!0的 9型转变等方
面已成为近年来的研究重点［"］4
近年来关于 +,! - ! ./!0 的研究较多 4张德恒

等［$］研究了 +,! - !./!0带隙变化，GA?HH?@A?IJ?等
［(］

制备出宽带隙 +,! - !./!0合金薄膜，KA?I>?等
［’］研

究了 +,! - !./!0合金结构和光学特性，刘红霞等
［%］

用第一性原理研究了纤锌矿结构 +,! - !./!0，L?,/
等［:］研究了 +,! - ! ./!0 的 9=, 结电特性，靳锡联
等［*］研究了不同量 ./ 掺杂 +,0合金的电子结构，
陈琨等［)］研究了 M,=3共掺杂 +,0的电子结构 4简中
详等［!］研究制备了 12和 3共掺 9型+,! - !./!0薄膜
并对其光学性能进行研究，但对 12 和 3 共掺 9 型
+,! - !./!0的电子结构研究尚未见文献报道 4本文

根据第一性原理研究了 12和 3共掺后 +,! - ! ./!0
体系的电子结构 4

" F 理论模型和计算方法

./’/ 理论模型

理想的 +,0呈六方纤锌矿结构，属于 "%$#$ 空
间群，对称性为 %%&= (，晶格常数实验值 ’ N ( N
&F$"()* ,>，$ N &F’"&%% ,>，$ O’ N !F%&"!，! N" N
)&P，# N !"&P，晶胞体积为 &F&(:"%$ ,>$［!&］4本文所
有计算都基于超晶胞（" Q " Q !）模型 4
用 ./" R 替代 +,0 超晶胞（" Q " Q !）中一个

+," R，形成相应的 +,! - !./!0模型（图 !）4掺杂比例
为 !"F’S 4与 ./原子相邻的 0原子为 0（!），与 ./
原子次近邻为 0（"）4

12和 3在 +,! - !./!0模型的基础上按照 12原
子与 3原子之比为 ! T "的比例掺入（图 "）4 12原子
替代一个 +,原子；3（!）原子替代位于 12 的最近邻
位置 0原子，形成 12=3原子对；3（"）原子替代位于
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图 ! "#! $ !%&!’超晶胞

图 ( )*和 +共掺 "#! $ !%&!’超晶胞

)* 的次近邻位置的 ’原子 , )*掺杂比例为 !(-./，
+掺杂比例为 (./，此时系统能量最低，结构最稳
定［0，!!］,

!"!" 计算方法与优化说明

(-(-!- 计算方法
本文的计算工作均由 %123451* 627859 :-; 中的

<)6=>?软件包完成 , <)6=>?软件是一个基于密度
泛函理论（@A=）的从头计算量子力学程序，利用总
能量平面波赝势方法，将离子势用赝势替代，电子波

函数通过平面波基组展开，电子B电子相互作用的交
换和相关势由广义梯度近似（CC)）处理 ,
( -(-(- 几何优化说明
为保证计算结果的准确，对所用几何结构采用

DAC6算法进行优化 ,计算在 @A=框架下进行，晶体
电子结构计算结果与所选择基组有很大关系 ,为得
到最优的计算结果，本文选择了 CC)B?D>，CC)B
E?D>，CC)B?F0! 和 G@)B<)B?" 四个不同基组对
"#’ 晶体进行优化、计算单点能和晶胞参数并与他
人的理论值和实验值进行比较 ,优化迭代过程中能
量收敛精度为平均每个原子 ! H !;$ I 3J；作用在每
个原子上的力不大于 ;-( 3JK#L，内应力不大于
;-;. C?1，公差偏移为 ;-;;;! #L；电子赝势采用超
软赝势（7*241M9N2 OM3789O923#251*），电子波函数取截断
能为 P:; 3J的平面波基矢展开；交换B关联势计算
在最小化快速傅里叶变换网格（:. H :. H :;）上进
行；布里渊区积分采用 . H . H .的%9#Q94MB?14Q特殊
" 点对全布里渊区求和，能量积分在倒易空间中进
行；用于构建赝势的电子组态分别为 "# P8!; :M(，%&
(OIPM(，)* PM( PO!，’ (M((O:，+ (M((OP，计算时不考虑
自旋极化效应 ,计算所得结果如表 !所列 ,

表 ! 不同基组对 "#’晶体晶胞参数、单点能计算结果

G@)B<)B?" CC)B?F0! CC)BE?D> CC)B?D> 文献［R］计算值 文献［!;］实验值

#K#L ;-P!S( ;-P(.I ;-P(SR ;-P(.: ;-P!0R ;-P(.;

$K#L ;-.!.! ;-.(.S ;-.P;: ;-.(:I ;-.!.: ;-.(;R

$K# !-I!0 !-I!. !-I!P !-I!( !-I!( !-I;(

%K!; $ P#L :.-!S! :S-(RI :0-I(. :S-!;; :.-I!0 :R-(IP

&K3J $ :P;;-PS. $ :P!!-IR0 $ :P!P-IR0 $ :P!.-:(:

"#—’键长K#L ;-!0S0

比较以上几种基组优化结果可以看出：CC)B
?D>计算得到的晶体能量最低、优化结构最稳定，其
计算得出的晶胞参数最接近实验数据，$ K# 误差为
;-I/，体积误差为 !-S/ ,本文以后涉及电子与电子
的交换相互作用的计算均选用 CC)B?D>交换关联
函数处理 ,

P - 计算结果与讨论

#"$" 几何结构优化结果

P-!-!- "#’晶胞优化结果
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!"#优化结果见表 $，%%&’()* 计算结果与实
验数据相符 + ! ," 误差在 -./0，体积误差在 $.10，
表明计算参数选择合理；!"—#键长为 -.$212 "3+
4.$.5. !"$ 6 #78##优化结果

!"$ 6 #78##晶体优化后晶胞参数与文献［1］数
据一致 + " 9 $ 9 -.45/2: "3，! 9 -.;5/;; "3，! ," 9
$./$-<，%- 9 -.-<1:;< "34 +

!"$ 6 #78##晶体结构与 !"#晶体结构相比发生
了畸变，主要体现在晶体结构中体系总能量和键长

的 改 变 上 + !"$ 6 # 78## 体 系 总 能 量 为
6 $/;-2.;5/ =>，比 !"#体系有所升高，因为 785 ?的
半径小于 !"5 ?的半径，785 ?取代 !"5 ?后在取代处形
成点缺陷破坏了原有原子间作用力的平衡，造成邻

近原子偏离其平衡位置，发生晶格畸变，使晶格内能

升高 +同时由于 785 ?的半径为 -.-/ "3，!"5 ?的半径
为-.-:< "3［5］，形成的 78—#键长为 -.$225 "3，略
大于 !"—#键长 +由于掺杂方式为原位替代，所以
!"$ 6 # 78## 晶体与 !"# 晶体同构，掺杂后 !"$ 6 #

78##晶体的对称性与 !"#晶体保持一致 +
4 .$.4. &@和 A共掺 !"$ 6 #78##优化结果

!"$ 6 #78##掺杂 &@ 和 A优化后晶胞参数 " 9
-.45<:- "3，$ 9 -.45</1 "3，! 9 -.;5:1$ "3，! ," 9
$./5;;，%- 9 -.-<:</2 "34 +

&@离子取代 !"离子、A离子替代 #离子后，由
于 &@离子和 !"离子、A离子和 #离子半径不一样，
&@和 A共掺后 !"$ 6 #78##晶体与掺杂前相比晶体
结构发生畸变，主要体现在体系总能量和键长的改

变上 + &@ 和 A 共 掺 杂 后 体 系 的 总 能 量 为
6 $<;$1.$;- =>，与 !"$ 6 # 78## 体系的能量相比升
高 $50，这是由于 &@4 ?取代 !"5 ?后多余正电荷之间
相互排斥作用增加，导致体系能量升高，晶体结构的

稳定性下降 +因为 &@4 ? 半径（-.-;4 "3）小于 !"5 ? 半
径，所以掺杂后体积与掺杂前相比有所下降 + &@ 离
子替代 !"离子和 A离子替代 #离子后形成的 &@—
#键长（-.$::5 "3）、&@—A键长（-.$1<: "3）和 !"—
A键长（-.$252 "3）均小于 !"—#键长，优化结果符
合量子化学理论 +
由于掺杂方式为原位替代，所以掺杂未改变晶

体的对称性，!"$ 6 #78##：&@’A晶体与 !"$ 6 #78##晶
体同构 +

!"#" $%&’ !()!*体系的电子结构

首先计算了 !"$ 6 #78##体系的电子结构，包括

能带结构、总态密度、分波态密度和 7B@@CD="电荷布
居，为分析 &@和 A共掺后 !"$ 6 #78##电子结构提供
对比 +
图 4为 !"$ 6 #78##在费米能级附近的能带图，

图 < 为对应的总态密度图，定义费米能级 &E 9
- =>+半导体性质主要由费米能级附近能带决定，本
文选 6 /.5—2.; =>区域能带进行分析 +
从图 4 可以看出：!"$ 6 # 78## 价带顶与导带底

间最可能的光跃迁出现在布里渊区 ’ 点位置，属于
直接带隙半导体 +带隙值 &8 9 $.5 =>，与文献［$5］的
数据相符 +因为 FEG 是一个基态理论，多粒子体系
中激发态电子间的关联作用被低估［$4，$<］，所以计算

值比实验值要小［4］+对 !"#晶体而言主要是计算中
过高地估计了 !"的 4H电子能量，造成 !" 4H与# 5I
相互作用增大，结果使价带带宽增大、带隙偏低，但

不影响对晶体电子结构的理论分析 +

图 4 !"$ 6 #78##能带图

图 < !"$ 6 #78##总态密度图

结合 !"$ 6 #78##晶体的总态密度（图 <）和各原
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子分波态密度（图 !）可知，费米能级附近的能带分
布范围为 " #$%—&$! ’() *+的 %,，-（.）和 -（%）的
%/态电子为孤立能带，其能量范围分别为 " 01$2 —

" 3&$%和 " .2— " .# ’(，与更高的占据态电子间的
能隙分别为 %.和 .1 ’()在这两个能带与价带内其
他能带间无明显相互作用，对45. " ! *+! -的物理性

图 ! 45. " !*+!-晶体的 *+，45，-原子分波态密度图

质不起决定性影响 )
表 % 为 45. " ! *+!-的 *67789’5电子布居情况，

从中可以看出各原子及其周围电子的分布得失情

况 )由表 %可知，在 45. " !*+!-晶体中 -原子作为电

子受主得到电子，最多得到电荷数为 1$&!"，最少得
到电荷数为 1$2%"；45作为电子施主，根据与 *+原
子位置不同，给出电荷可分为三种情况，分别为

1$:#"，1$20" 和 1$:3"；*+原子给出电荷为 .$:#" )

表 % 45. " !*+!-晶体的 *67789’5电荷分布

原子 /轨道电子 ,轨道电子 ;轨道电子 <轨道电子 总电子 电荷=’
-（.） .$22 !$1: 1$11 1$11 #$&! " 1$&!
-（%） .$22 !$1: 1$11 1$11 #$&! " 1$&!
-（3） .$22 !$1: 1$11 1$11 #$&! " 1$&!
-（0） .$2! 0$&: 1$11 1$11 #$2% " 1$2%
-（!） .$22 !$1: 1$11 1$11 #$&0 " 1$&0
-（#） .$2! 0$&: 1$11 1$11 #$2% " 1$2%
-（:） .$2! 0$&: 1$11 1$11 #$2% " 1$2%
-（2） .$2! 0$&: 1$11 1$11 #$2% " 1$2%
*+ 1$01 !$20 1$11 1$11 #$%0 .$:#

45（.） 1$0& 1$:2 &$&2 1$11 ..$%0 1$:#
45（%） 1$0& 1$:2 &$&2 1$11 ..$%0 1$:#
45（3） 1$0& 1$:2 &$&2 1$11 ..$%0 1$:#
45（0） 1$02 1$:1 &$&2 1$11 ..$.# 1$20
45（!） 1$!% 1$:2 &$&2 1$11 ..$%: 1$:3
45（#） 1$!% 1$:2 &$&2 1$11 ..$%: 1$:3
45（:） 1$!% 1$:2 &$&2 1$11 ..$%: 1$:3

:2#%0期 刘 强等：>7和 ?共掺 ,型 45. " !*+!-电子结构的第一性原理计算



!"!" #$和 %共掺杂后 &’() !*+!,体系的电子结构

图 !为 "#和 $共掺后 %&’ ( !)*!+在费米能级
附近的能带图，图 , 为对应的总态密度图 -本文对
( , ./到 012 ./区域的能带结构进行分析，并与掺
杂前进行对比 -
从图 !可以看出，费米能级附近能带分布范围

为 ( ,—012 ./-掺杂后价带顶与导带底间的光跃迁
在布里渊区 " 点位置，为直接带隙半导体，带隙值
#* 3 41, ./，与掺杂前相比禁带宽度变窄 -
费米能级附近价带能级范围在 ( ,—415 ./，从

分波态密度（图 5）可看出，主要由 $（’），$（6）和
+（’），+（6）的 67态、%& 89 态和 "# 8:，87 态电子贡
献 -其中 )*的 8:，87态电子也有少量贡献 -价带顶
主要由 $（’），$（6）的 67 态电子贡献；从 ( , ./—
( 2 ./的价带主要由 %&的 89态电子和 +（’），+（6）
的 67态电子贡献 - $（’），$（6）的 67态、)*和 "#的
8:态电子对价带也有少量贡献 -

图 ! "#和 $共掺 %&’ ( !)*!+能带图

与未掺杂前相比，%&’ ( !)*!+掺杂后价带展宽，

价带顶向高能方向移动达到 41, ./，费米能级处的
态密度主要由 $的 67电子贡献，在费米能级处的电
子态密度数达到 !，"# 和 $共掺后 %&’ ( ! )*!+的 7
型效果明显，计算结果与实验一致［’］-
从 $原子的分波态密度图可看出：$（’），$（6）

的 67态电子大部分分布在费米能级附近很窄的能
级中（;峰），为 %&’ ( ! )*!+价带顶提供了空穴载流

子，从而使价带顶向高能方向移动 - $的掺入使其近
邻原子中费米能级附近的空穴数增加 -对比掺杂前
后各原子的分波态密度可知，%&，)*和 +（6）原子各
轨道的电子分布范围基本保持不变，与 $原子靠近

图 , "#和 $共掺 %&’ ( !)*!+总态密度

的 +（’）原子在费米能级附近出现 ;峰，总体态密度
图中也出现 ;峰 -
对比 $（’），$（6）的 67态电子，可以看出 $（’）

的电子态价带顶端的位置比 $（6）电子态价带顶端
的位置略低 -因为 "#掺入后，"#原子的 8:态电子与
$（’）原子的 ;峰低能端的电子态轨道杂化，使其向
低能方向移动，)<##=>.& 电荷布居分析也证实了这
一点 - $（6）原子由于距 "#原子较远，其能级保持较
强的窄受主能级局域化特征 -由此可见，"# 原子掺
入后使 $原子在费米能级处空穴间的相互排斥效
应减弱，局域化程度降低，从而使价带能级展宽、系

统能量降低，这样 $原子更容易掺入 %&’ ( !)*!+-
费米能级附近导带能量范围为 ’1?—012 ./-主

要由 %&的 2:态电子、)*和 "#的 67态电子、$（’）、
$（6）的 67态电子贡献 -导带底主要是 %&的 2:态电
子贡献，)* 和 "# 的 67 态电子也有少部分贡献 -
+（’），+（6）的 67态电子对导带有少部分贡献 -与未
掺杂前 %&’ ( !)*!+相比，掺杂后由于 "#的 67态电
子与 %&的 2:态电子的高能端杂化，使导带底向高
能方向移动 -
表 8 为 %&’ ( ! )*!+ 掺杂 "# 和 $ 后的 )<##=>.&

电子分布情况 -由表 8可知，%&’ ( !)*!+晶体掺杂 "#
和 $后，根据与 "#原子位置不同，两种位置 $原子
得到的电荷分别为 4105$ 和 415,$；+原子作为电子
受主，最多得到电荷为 4100$，最少得到电荷为
4154$；根据与 )*，"#原子位置不同，%&原子贡献出
的电荷分别为 41,5$，41,8$，41,8$，41,0$，41,6$ 和
41!?$；)*原子贡献电荷为 ’1,0$；"#原子贡献电荷
为 ’1’?$ -对比 %&’ ( ! )*!+ 的电子布居可以看出，
%&，)*，+原子得失电子数基本上变化不大，"#和 $
掺杂后 "#的 8:电子大部分失去，而 7电子仅失去
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!"!#! $由此可以看出，%&原子与 ’原子电子转移主
要发生在 %&的 ()电子轨道和 ’的 *+电子轨道之

间，参与电子轨道杂化的是 %& 的 ()电子轨道与 ’
的 *+电子轨道 $

图 , -.，%&，/0，1和 ’原子分波态密度
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表 ! "#$ % !&’!(晶体掺杂 )*和 +后的 &,**-./#电荷分布

原子 0轨道电子 1轨道电子 2轨道电子 3轨道电子 总电子 电荷4/

+（$） $567 8579 :5:: :5:: ;5<= % :5<=

+（7） $56! 85$; :5:: :5:: ;5=6 % :5=6

(（$） $5=< ;5$$ :5:: :5:: 95<< % :5<<

(（7） $5=< ;5$: :5:: :5:: 95<= % :5<=

(（!） $5== ;5:8 :5:: :5:: 95<! % :5<!

(（8） $5== ;5:9 :5:: :5:: 95<8 % :5<8

(（;） $5=9 ;5:: :5:: :5:: 95=9 % :5=9

(（9） $5=; 85<8 :5:: :5:: 95=: % :5=:

&’ :5!= ;5=! :5:: :5:: 957$ $56<

)* :56< $5:9 :5:: :5:: $5=; $5$;

"#（$） :586 :566 <5<6 :5:: $$577 :56=

"#（7） :58= :5=! <5<9 :5:: $$576 :56!

"#（!） :5;$ :5=$ <5<; :5:: $$576 :56!

"#（8） :5;$ :569 <5<8 :5:: $$57$ :56<

"#（;） :5;: :5=7 <5<9 :5:: $$57= :567

"#（9） :5;6 :5=8 <5<8 :5:: $$5!; :59;

8 5 结 论

利用第一性原理计算了理想 "#$ % ! &’!( 共掺

)*和 +后的电子结构，给出了能带结构、总态密度
和各原子分波态密度和 &,**-./#电荷布居分析 >结
果表明 "#$ % !&’!(的带隙在掺杂后变窄 > +的掺入

为 "#$ % !&’!(价带顶提供了空穴载流子，从而使价
带顶向高能方向移动 > )* 掺入后其 !0电子与 +原
子在价带顶处 71电子发生轨道杂化，&,**-./#电荷
布居分析也证实了这一点 >电子轨道杂化使 +的掺
入变得容易进行 > )* 和 + 共掺杂可以形成 1 型
"#$ % !&’!(半导体 >

［$］ ?-@# " A，B/ " "，C@D C E，F, B G，"H@D I E，"/#’ B ?，"H,

F J 7::6 " > #$%&’()* > !" 87;（-# KH-#/0/）［简中详、叶志镇、

高国华、卢洋藩、赵炳辉、曾昱嘉、朱丽萍 7::6 半导体学报 !"

87;］

［7］ "H@#’ G K，"H@#’ " B，B@# ? G，"H@#’ L E 7::9 +,$’-.() >

/(%0() > 12-$. > !# !$（-# KH-#/0/）［张富春、张志勇、阎军锋、

张威虎 7::9 电子元件与材料 !# !$］

［!］ "H@#’ M E，"H@#’ A ?，L@#’ N J，O,# " 7::8 /3&) > " > 45%&) >

!# $$$（-# KH-#/0/）［张德恒、张锡健、王卿璞、孙 征 7::8 发

光学报 !# $$$］

［8］ IH@PP@QH@RS@ J，M@0 T T，U@P-S@R T O 7::! 600, > 7389 > 4$-- > "$

7:$:
［;］ O@RV@H ) U，+@R@S@# ?，&,PH ? G $<<< 600, > 7389 > 4$-- > %#

!!76
［9］ F-, E A，"HD, O &，F- O "，E@#’ B，A, ?，C, O F，"H@#’ T

7::9 6’-2 7389 > #&) > ## $!<=（-# KH-#/0/）［刘红霞、周圣明、李

抒智、杭 寅、徐 军、顾书林、张 荣 7::9 物理学报 ##

$!<=］

［6］ B@#’ E K，F- B，+DRPD# M J 7::; 600, > 7389 > 4$-- > "& $67$:!
［=］ ?-#’ A F，FD, O B，UD#’ M C，F- B K，M, " F 7::9 6’-2 7389 >

#&) > ## 8=:<（-# KH-#/0/）［靳锡联、娄世云、孔德国、李蕴才、

杜祖亮 7::9 物理学报 ## 8=:<］

［<］ KH/# U，G@# C E，"H@#’ B，M-#’ O G 7::= 6’-2 7389 > #&) > #%

!$!=（-# KH-#/0/）［陈 琨、范广涵、章 勇、丁少锋 7::=物理

学报 #% !$!=］

［$:］ )WR@H@V0 O K，I/R#0P/-# ? F $<9< 6’-2 /.89-2,,(:. > I !# $7!!
［$$］ B@V@VDPD X，U@P@S@V@ B E 7::$ 7389&’2 I $’! $;;
［$7］ B@V@VDPD X 7::7 ;3$ #(,&* <&,% (!’ $::
［$!］ "H@#’ ? U，M/#’ E O，?-# E，F-, B F 7::6 6’-2 7389 > #&) > #&

;!6$（-# KH-#/0/）［张金奎、邓华胜、金 慧、刘悦林 7::6物理

学报 #& ;!6$］

［$8］ Y-01,P/ T M，X@*S@#0.S Y，KHDD1,# O $<<= 600, > 7389 > 4$-- > %$

!8=

:<97 物 理 学 报 ;=卷



!"#$%!&#"’("&)*$ (+)(,)+%"-’ -. &!/’" # !01!2
*)*(%#-’"( $%#,(%,#* 34 5-&"’1 6"%7 8) +’5 9!

!"# $"%&’(）)） *+,&’ -"&.!#(）/ 0%&’ -"%&’.12&’(） 3%& 02&’.4,&’5）

(）（ !"#$%$&$’ () *$(+%, -". /(0’,&0-1 234#%,# ，5%,3&-" 6"%7’1#%$4，83’"9.& 6(7768，83%"-）

)）（5,3((0 () +-$3’+-$%,# -". :34#%,#，83("9;%"9 !"#$%$&$’ -". <’,3"(0(94，83("9;%"9 977789，83%"-）

5）（=-#’1 >&#%(" ?’#’-1,3 8’"$’1，83%"- *,-.’+4 () @"9%"’’1%"9 234#%,#，/%-"4-"9 6)(:77，83%"-）

（;,<,"=,> ( 3,?@#%@A )77B；@,="C,> D%&#C<@"EF @,<,"=,> (6 G,EF,D?,@ )77B）

H?CF@%<F
I+, J"@CF E@"&<"EK,C <%K<#K%F"2& 2J EK%&, L%=, #KF@%.C2JF EC,#.>2E2F,&F"%K D,F+2> ?%C,> #E2& F+, >,&CF"A J#&<F"2&%K F+,2@A %&>

’,&,@%K"M,> ’@%>",&F %EE@2N"D%F"2& +%=, ?,,& %>2EF,> F2 "&=,CF"’%F, F+, ,&,@’A ?%&> CF@#<F#@, %&> ,K,<F@2&"< >,&C"FA 2J CF%F,C %&>
O#K"KP,& <+%@’, E2E#K%F"2& 2J HK %&> Q <2>2E,> R&( S AO’ATU I+, <%K<#K%F"2& "&>"<%F,C F+%F F+, HK %&> Q <2>2E,> R&( S AO’AT

+%C F+, F@,&> 2J J2@D"&’ E.FAE, R&( S AO’ATU

$%&’()*+：>,&C"FA J#&<F"2&%K F+,2@A，R&( S AO’AT，,K,<F@2&"< CF@#<F#@,，<2>2E"&’

,-..：V(88O，V()74

!W@2X,<F C#EE2@F,> ?A F+, Q%F"2&%K Q%F#@%K G<",&<, 32#&>%F"2& 2J *+"&%（Y@%&F Q2U (76V67)8）U

/ *2@@,CE2&>"&’ %#F+2@ U Z.D%"K：<+,&’NK[ C<#U ,>#U <&

(:6)9期 刘 强等：HK和 Q共掺 E型 R&( S AO’AT电子结构的第一性原理计算


