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���������������������������� (2 × 2) GaN(0001) ����������
����������������. ����� GaN(0001) �������������, �������
���, �������������, ����������������, Ga 	�������; ���

� GaN(0001) ������������� 2.1 J·m−2 � 4.2 eV; ����� GaN(0001) ����� GaN ����
�, ����������.

���: GaN(0001) ��, ����, ����, ���
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1 � �

GaN �	��
������������
���������������
�����
�	� [1,2], ���������������
���
�����������	�����
� [3,4]. � GaN(0001) ���
 Cs, O �����
�	���������
������ (nega-

tive electron affinity, �	� NEA) �������
	��	 [5−7], ���� NEA GaN ����	�
��
 [8−10]. 	� NEA GaN ����	�	��
�����
������
��������

��
����

, �����������
��
���	�	����
 [11,12], ���

���. ��� NEA GaN ��	���	���
�
	����	�
� [13,14], �� GaN(0001)

� � � ��� � ���� �
�� � � � �.


���� GaN(0001) ����������
���������������	� GaN ��
	������������
	�	�
�	

���
.

������������ (density functional

theory, �	� DFT) ������������
���, ������ GaN(0001) ������
����� (DOS)�������������,

� GaN ����	�
�		�������.

2 ���������

2.1 ������������

� � GaN �� � � � 	����, �
� P63mc �
�, ���� C6v-4, �
�� a =
b = 0.3189 nm, c = 0.5185 nm[15], α = β = 90◦,
γ = 120◦. �� c/a � 1.626, ��
�����

��� 1.633 ��, ���	 Ga �����

� N �����
��
�		. GaN ���	 2

� Ga ��� 2 � N ��. ������ 8 ��
�		���� (� 1), �������
��

� (2 × 2)GaN(0001) ���� (� 2).
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(2 × 2)GaN(0001) � � � � ��� � �
� (Slab) ��, ��	� 6 � Ga-N ���
�
��� (Slab) ����� GaN(0001) ��, ��

�	� 3 ����
�	��, ��� 3 ����


	������	 GaN �����. ���
���
�����
��, � z �������
� 1.5 nm ���
; ��

��������,

� GaN(0001) ���� H ��
	����.

� 1 �� GaN�����

� 2 (2 × 2) GaN(0001) ����
��

2.2 ������������

� � � � DFT � � � � � � 
 � �
� CASTEP (Cambrige Serial Total Energy Package)

		 [16]. ����������������
�
		
, ���� DFT �	
���� (gen-

eralized gradient approximation, �	� GGA) ��
������� [17,18], ����
��� BFGS

(Broyden-Flecher-Goldfarb-Shanno) � �. � 	 

�������� 2 × 10−6 eV/atom, ��
�

��
����� 0.005 eV/nm, ��	�

� � � � � 0.05 GPa, 
 � � � � � � � � �
� 1.0 × 10−5 eV/atom, ����
�����
�� 0.0001 nm. Brillouin �
��� Monkhors-

Pack �� [19] ������ k 
��, ����
�� k 
�����
��
	���	�


���. GaN �������� k �

��
� 9 × 9 × 9, GaN(0001) ������� k �


��� 4 × 4 × 1. ������� Ecut = 400 eV,

���������
�
	. �������
�������
�, ���������� Ga:

3d104s24p1, N: 2s22p3, ������������
�����.

3 �������

3.1 ������ GaN ���������������������

����� GaN(0001) ��
	��, �
�
�� GaN ��
	��
�, 
��
����
���� a = b = 0.3225 nm, c = 0.5224 nm, �	
�
 [15] ��
��, ��� 0.43%—1.13%, ��
��������.

� 3 ��� GaN �������, ����
	�����. ��������, �� GaN��
���������
������ G 
�, �
�
�����. ���
���
 Eg = 1.66 eV,

�
��� [20] ����� 1.65 eV ��, ��	
�
 Eg = 3.39 eV ��. ����	�	
��
����������������
����
��
� [21], ������� GaN ������
���.

� 3 GaN �����

� 4 ���
�� GaN ����� Ga, N

�����. ���������, GaN ���
	 −16.5 eV � −10.3 eV � � � � � −7.4 eV

� 0 eV �	��		. �����	 Ga 3d �
��� N 2s ����	, 	����	 N 2p ��
�� Ga 4s �����, 	����	 N 2p ��
���. ������	 Ga 4s ���, Ga 4p ��
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���� N 2p �����. ��, GaN ����
	 Ga 3d �, N 2s �� N 2p ����	, ����
	 Ga 4s �� Ga 4p ����	.

� 4 GaN �����������

3.2 GaN(0001) ������������������

��� (2 × 2) GaN(0001) �������. �
��������������, ���	�, �
��
���������������	��.

�� BFGS ��
	
�, ��
�� GaN(0001)

�����
�������
�
�
�
�,

�� 1 �� 2 ��. ���������
��
���	����
��
�� 0.85%, ����
� [22] 
�	����� 0.5% ����. 
��
���
����
�����
�����	
����
�����	� 1.99%, 2.18%, ���
�����
������. ������


�� GaN ��	����

���
�
�,


�
������	����

�� 2.2%.


�����

���
�����

��
�
�� GaN ��	�����

�� 0.81%,

0.63%, ���
��	�.

3.3 GaN(0001) ���������������������������

�������������������
���, �������
	��������

��, �����
��
	�
�����
��. ��� GaN(0001) ������	, ��
� GaN(0001) ����� [23]

σ = (ESlab − nEbulk)/2A, (1)

�� ESlab � GaN(0001) ��������, Ebluk

��	 GaN 	��	� GaN �������, n �
�������� GaN �����, A �
���
���
 (	�������, ����
� 2A).

���
 GaN(0001) ������ 2.1 J·m−2, �
� GaN(0001) �������
��, �����
��.

����	�, �������������
������������, ����� [24]

Φ = Evac − EF, (2)

�� Evac ������, EF ��������.

� 
 � � � GaN(0001) � � � � � �
� 4.2 eV, �	�
 4.0 ± 0.2 eV 	��� [25], �
�� [24] ���� 4.42 eV ����. �� GaN �
	������ 3.39 eV, ����� (� Cs) ��
� GaN(0001) ���
�����������,

�� NEA GaN ��	�	�
�	�	��
.

� 1 ��� GaN(0001) �����
�������

���
���� D1/nm D2/nm D3/nm ΔD1/% ΔD2/% ΔD3/%

��� 0.0653 0.0635 0.0633 +0.85 −1.99 −2.18

�: D1, D2, D3 ������������
��, ΔD1, ΔD2, ΔD3 ��������
�������� (��
����
��� 0.0647 nm), “+” 
��
�, “−” 
���	.

� 2 ��� GaN(0001) �����


������

��


���� d12/nm d23/nm d34/nm Δd12/% Δd23/% Δd34/%

��� 0.2023 0.1995 0.1992 +2.20 +0.81 +0.63

�: d12 , d23, d34 �����������
���������
���������


�, Δd12,

Δd23, Δd34 ��������


������� (������

�� 0.1979 nm), “+” 
��
�,

“−” 
���	.
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3.4 GaN(0001) ������������������������������

� 5 ������ GaN(0001) ������
����, ����	�����. ��� GaN �
�����, �������. 	������, �
���������������. ������
��������������������, �
����	, ���������
	. GaN(0001)

������
�	, ��������.

� 5 GaN(0001) �������

� 6 GaN(0001) ������������

� 7 N ���
����

� 6 ������ GaN(0001) ������
���, ����	�����. ����� N 2p

������, �����	 Ga 4s �����,

������������������ (��
���������). � 7 �� 8 ������
� GaN(0001) ����
���
���
 GaN

���
� N ��� Ga ����
���� (LP-

DOS). ����������	��
 Ga-N ��
�
��, ��
���
 Ga-N ���
���
�. ��
 Ga-N ���
��	 Ga 4s ���, Ga

4p ������ N 2p �����.

� 8 Ga ���
����

3.5 GaN(0001) ������������������������

	� GaN(0001) �� Ga, N ��
����,


���
��
���������. ����
���� GaN(0001) ���
���, ���	�
	�����, � Ga 	��	���, ���	
���������. �
��
�����, Ga

	����������� 3/4(0.75|e|), ����
��. �������������	����
���, ����� Olga Dulub ��� ZnO ��
���������	��� [26], �
����
� GaN(0001) ��������.

3.6 GaN(0001) ������������������

�������
��, ���������

�������. ����	��������

��	��
	�, ��
������
��
�

�
, �������. ��������
�������, ��������������
	��� ��� ε(ω) = ε1(ω) + iε2(ω) ���
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� N(ω) = n(ω) + ik(ω) ���, ��

ε1 = n2 − k2, (3)

ε2 = 2nk. (4)

�� �������	��������

����������
��
�
����

� Kramers-Kronig �����,	���
��
���, ���	��������� [27−29]:

ε2(ω) =
π

ε0

( e

mω

)2

·
∑
V,C

{ ∫
BZ

2dK

(2π)2
|a · MV,C|2

× δ[EC(K)− EV(K) − �ω]
}

, (5)

ε1(ω) =1 +
2e

ε0m2
·
∑
V,C

∫
BZ

2dK

(2π)2

× |a · MV,C(K)|2
[EC(K) − EV(K)]/�

× 1
[EC(K) − EV(K)]2/�2 − ω2

, (6)

α ≡2ωk

c
=

4πk
λ0

, (7)

�� n ��
�, k �����, ε0 ����� 
���, λ0 �������
, C � V �����
���, BZ �������, K �����, a �
��� A �

����, MV,C ��
���, ω

��	�, EC(K) � EV(K) ��������	
�����. �	��������������
�������, ��
���
���
���
�
�	�.

� 9 � � � GaN � � 	 � (� � 	 �)

� GaN(0001) �� (����) ������

�������, ���������� ��


�����	�������.

����, GaN(0001) ���������
� GaN �	�����������, ����
�������, GaN �	��������


�� 4.4968 eV, 9.5264 eV (���), 13.0121 eV,

19.8388 eV. GaN(0001) ���������


�� 5.4039 (D1 �), 8.1649 eV (D2 �, ���),

12.0328 eV (D3 �), 17.5432 eV (D4 �), ��, D1
��	 N 2p � (	��) � Ga 4s ���
, D2 �
�	 N 2p � (���) � Ga 4s ���
, D3 ��
	 G 2p �� N 2p ���
, D4 ��	 G 3d �
� N 2p ���
. ��	������
���
������ 1.3615 eV, �
�

��
��

������, �

�����������	
� GaN(0001) ��������������	
�.
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� 10 GaN � GaN(0001) � ���

� 10 � � � GaN � 	 � (� � 	 �)

� GaN(0001) �� (����) �� ���	
� ε1(ω) ��� ε2(ω) 
����������.

���� ����	�����
�����
�,�� ε2(ω) 
����������

��
��������������, GaN(0001) ��
!� ���� GaN �	�!� ������
���.

4 � �

�������������������
��������� (2 × 2) GaN(0001) ����
���������������������
�. 
���, GaN(0001) �����������
����, ���������, �������
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������, ���� Ga 4s �����. �
�
�
�����, ��������������
��������	�������. GaN(0001)

����������������, GaN(0001)

�������
��, �������, ���

����� GaN(0001) ���
�������
����. ��� GaN(0001) ����� GaN �
����, ����������, ������
������������.
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Abstract

The band structure, the density of states, the surface energy, the work function, and the optical properties of GaN(0001)(2×2)

clean surface are calculated systematically by the first-principles plane-wave ultro-soft pseudopotential method based on the density

function theory. It is found that the band structure of GaN(0001) surface changes greatly after relaxation, the surface has metallic

conductive properties, and there is obvious surface state near the bottom of conduction band. In the effect of dipole moment, the

surface charges shift and Ga-terminated surface is positive polar surface. the surface energy and the work function of GaN (0001)

surface are obtained to be 2.1 J·m−2 and 4.2 eV, respectively. The optical properties of GaN (0001) surface and bulk phase GaN are

analyzed and compared. It is found that there is big difference between them.

Keywords: GaN(0001) surface, electronic structure, optical properties, work function
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