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采用密度泛函理论结合投影缀加波方法，对掺杂 +,导致 -./禁带宽度下降的机理进行了研究 0 通过对掺杂
前后电子能带结构，态密度以及分态密度的计算和比较，发现 +,!-.! 1 !/价带顶端（234）始终由 /5"6占据；而导带

顶端（+34）则由 +,5*7与 -.5’7杂化轨道控制 0 随着掺杂浓度的增加，决定带隙宽度的 +34的位置下降，同时 234
的位置上升，从而导致了带隙的变窄，出现了红移现象 0 此外，+,掺杂会使晶胞发生膨胀，这种张应变也是导致
+,!-.! 1 !/禁带宽度变小的原因之一 0
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! I 引 言

氧化锌作为新一代的宽带半导体材料，具有优

异的光学、电学以及压电性能，在发光二极管、光探

测器、电致荧光器件、透明导电薄、气敏传感器等诸

多领域有着广泛的应用［!—#］0 自从 J<.C 等［’］报道了
-./薄膜的近紫外受激发射现象以后，-./再次成
为当今半导体材料研究领域的热点 0 目前，人们主
要致力于以氧化锌薄膜为基础的光电器件的制备，

而制备的前提就是实现氧化锌能带的调制 0 实验研
究［*—)］发现，在 -./中掺入 +,可以形成 +,!-.! 1 ! /

三元合金，随着 +, 含量的增加，+,!-.! 1 ! / 禁带宽

度变小，引起红移效应，因此通过控制合金中 +,的
含量，可以在紫外5可见光波段内有效地调节 -./的
禁带宽度 0 针对 +,掺入引起的红移效应，目前较少
理论研究，并没有真正从 +,!-.! 1 ! /电子结构的角

度上对红移现象进行详细的讨论 0
对于 -./掺杂问题，人们大都是借助于第一性

原理计算，从电子结构的角度进行分析和讨论 0
8E<.C等［(］运用第一性原理研究了 +E 掺杂 -./后
的电子结构以及铁磁稳定性；靳锡联等［9］根据 4C

掺杂 -./前后电子结构的变化，发现了掺杂后带隙
变宽的原因；同样 8E等［!&］通过电子结构计算分析
了 +K掺杂 -./后的铁磁性质 0 本文从第一性原理
出发，采用超原胞模型计算了 +,!-.! 1 ! /的电子结

构随 +,掺杂量 ! 的变化，并分析了应变对 -./能
带的影响，从理论上对红移效应进行了分析 0

" I 模型构建与计算方法

本文计算中采用的纤锌矿结构 -./（" L " L "）
的超原胞模型，如图 !所示 0 超原胞模型由 (个 -./
单胞组成，每个单胞包含 " 个 -.原子和 " 个 /原
子，一共 #"个原子 0 当其中一个 -.原子被 +,原子
取代时，形成 +,&I&%"* -.&I9#)*/三元合金 0 改变超元胞

中取代 -.原子的 +,原子数目，就可以得到不同 +,
掺杂量的 +,!-.! 1 ! /三元合金（ ! M &I&%"*，&I!"*，

&I!()*，&I"*）0
本文的第一性原理计算采用的是密度泛函理论

（NOJ）［!!］结合投影缀加波（6PKQGHFKP <ECE;G.FG, R<SG，
TUV）［!"—!’］方法的 2UWT（2=G..< "# $%&’&( W=;E><F=K.
T<HX<CG）软件包［!*］0 电子和电子之间的交换关联势
采用广义梯度近似（CG.GP<>=AG, CP<,=G.F <66PKY=;<F=K.，
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图 ! 包含一个 "#掺杂原子的 $%&（’ ( ’ ( ’）超原胞模型

（)）为俯视图；（*）为侧视图

++,）［!-］的 ./0! 泛函［!1］进行处理 2 平面波的截断
能量为 -34 56，全布里渊区的求和使用 1 ( 1 ( 7 的
89%:;9<=>?.)@:型 ! 点网格［!A，!0］2 测试计算表明，进
一步增加平面波截断能量和 ! 点数目对计算结果
的影响可以忽略 2 当系统总能量变化稳定在 !B4 (
!4C 3 56内时，电子结构的自洽场（D"E）计算停止并
认为达到收敛 2 进行原子结构弛豫时，当每个原子
上的作用力小于 4B4! 56F)>9G时，弛豫过程结束 2 此
外，在计算的过程中，&（’=，’H），$%（I#，7=）和 "#
（7#，3=）电子被看作价电子处理，价电子与原子芯之
间的相互作用以 .,/势描述 2

I B 结果和讨论

图 ’ （)）纤锌矿 $%&的能带结构，阴影部分为禁带；（*）J&D和 .J&D 定义纯 $%&的 6K8为能量零点

!"#" $%&，’(&结构优化和电子结构

首先，对纤锌矿结构的 $%&，"#&单胞进行了结
构优化，结果如表 !所示 2 计算所得的 $%&晶格常
数为 " L 4BI’A %G，# L 4B3’01 %G2 仅与实验值［’4］偏
差 !M左右；结合能为 1B3’1 562 也与实验值［’4］符合

很好 2 此外，本文对 "#&的计算结果也与前人的理
论计算值［’!，’I］是一致的 2 这说明我们所采用的计算
方法和计算中所选取的参数设置是可靠的 2

表 ! 结构优化后 $%&和 "#&单胞的晶格常数以及每个 $%&

或 "#&分子结合能与实验值和其他理论计算值的比较

"F%G #F%G #F"
结合能F56
（每分子）

文献

4BI’A4 4B3’01 !B-!3 1B3I 本文

4BI’3A 4B3’’4 !B-4’ 1B3’ 实验［’4］

$%&
4BI’AI 4B3I40 !B-!1 1B’4 理论［’!］

4BI’0’ 4B3’0’ !B-4A 1B-0 理论［’’］

4BI-17 4B3A!! !B3A’ -B’0 本文

"#& 4BI-1A 4B3A’3 !B3A7 3B01 理论［’!］

4BI--4 4B33-4 !B3!0 3BI4 理论［’I］

根据优化后的晶体结构，我们计算了纤锌矿结

构的 $%&，"#& 的总电子态密度（J&D）、分态密度
（.J&D）和能带结构 2 图 ’为 $%&的能带结构和电子
态密度分布 2 由图 ’（)）可知，$%&的禁带宽度最窄
的地方出现在! 点上，为直接带隙 2 在! 点处，
6K8与 "K8之间带隙宽度为 4B13’ 56，与其他 JEN
的计算值（如 D@;O5PQ5［’!］报道为 4B1I 56；R)%9>>P［’7］报
道为 4BA4 56）是一致的，但这个理论值与实验值
IBI1 56相比明显偏小 2 一般认为，导致计算结果偏
差的原因主要是 ++,（或 SJ,）近似下的 JEN，对电
子与电子之间的交换关联作用处理不足引起的［’3］，

但是由于本文更多的是关注于在不同掺杂量下，带

隙的相对变化规律，而且计算体系和计算的参数都

相同，不同的只是掺杂量，因此尽管计算的绝对值与
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实际有偏差，但是使用 !!"得到的禁带宽度变化规
律是可信的 # 类似讨论带隙变化的工作也都广泛采
用 !!"（或 $%"）近似［&，’(—’)］#
结合图 ’中的 %*+以及 ,-和 *的 .%*+，我们

发现 ,-*的价带最底部由 */’0态占据，在高能区则
主要由 ,-/12电子和 */’3电子杂化而成 # ,-/12电
子主要分布在 4 56)’— 4 768’ 9:的能量区间；*/’3
电子主要分布在 4 168’—8688 9: 的区间，即 :;<
主要由 */’3 电子主导 # 导带（=<）主要是由 ,-/70
电子占据，因此 =;<的位置自然取决于 70 电子的
最低能量 # 所以 ,-* 的带隙宽度主要由 */’3 和
,-/70电子所决定 #
计算得到的 =2* 的能带结构、%*+ 以及 .%*+

如图 1所示 # 与 ,-*相比，=2*禁带附近的导带底

与价带顶交叉，交叉区域以!点为中心，，带隙宽度
为 4 86>&7 9:# 这同样是由于 !!"近似下的 %?@计
算过低地估计了能带宽度 # 由于没有实验的测量数
据，无法直接将我们的计算值与实验直接比较 # 与
其他的 %?@ 理论计算结果（如 <AA-［’&］报道为
4 86’7 9:；BC-ADDE［’7］报道为 4 8617 9:）相比，我们的
计算值还是大致合理的 #
比较计算得到的 ,-*与 =2*的能带结构，可以

发现 =2*的导带与 ,-*的导带形状相似，可以看作
是平行的 # 而 =2*价带结构却与 ,-*有着一定的区
别 # 由图 1（F）可以看出，尽管 */’3和 =2/72分别占
据价带的高能态和低能态，但 */’3和 =2/72分态密
度分布是局域化的，他们之间的杂化程度比较低，这

主要是由于 =2/72轨道能比 ,-/12更低所致 #

图 1 （C）纤锌矿 =2*的能带结构，阴影部分为禁带；（F）%*+和 .%*+ 定义纯 =2*的 :;<为能量零点

!"#" $%掺杂 &’(的电子结构

实验上观察到 =2掺入 ,-*后，禁带带隙变窄 #
要理解这种能带变化的根本原因，需要对掺杂后的

=2!,-> 4 !*三元合金的电子结构进行细致分析 # 我

们首先分别对不同掺杂量的 =2!,-> 4 ! *（ ! G

868(’5，86>’5，86>)H5，86’5）的晶体结构和原子位
置进行了结构弛豫，然后考察它们的电子结构 # 图 7
给出 =286’5 ,-86H5*的能带结构、%*+和 .%*+#
因为价带最低端 */’0态并不影响带隙，图 7中

我们只给出禁带附近的价带和导带的能带结构和态

密度 # 从图 7中可以看出，=286’5 ,-86H5 *价带中包含

着 =2/72，,-/12与 */’3态 # 与纯的 ,-*晶体相比，
:;<还是由 */’3 占据，但 =;< 是并不再完全由
,-/70占据，同时也包含有 =2/50的贡献 # 同时，可以
看到决定带隙宽度的 :;<和 =;<并没有出现能带

的分裂 # 但是，此时禁带宽度变化为 8617’ 9:，出现
了下降，这一事实是与实验的结果一致的 #
要探讨禁带宽度变小的原因，需要我们具体的

分析 =;< 和 :;< 的能量位置随着掺杂浓度的变
化 # 但是由于我们计算中使用的赝势方法，在不同
浓度下计算出来的 :;<绝对能量值没有直接的可
比性 # 因此，要建立不同浓度下 :;<之间的联系，
需要借助全电子计算 # 这里，我们使用 %<AI1 软件
包［18］对前面 :"+.计算弛豫得到的结构，使用相同
的 " 点数和 %J.基组，进行全电子计算 # 通过全电
子计算，我们可以得到不同浓度下 :;<相对于真空
能级的能量 # 图 5（C）是 =2!,-> 4 ! *，,-* 和 =2* 的
:;<相对真空能级的示意图，可以发现尽管 ,-*和
=2*的 :;< 都同样的由 */’3 控制，但是 =2* 的
:;<却是高于 ,-*的，这一计算结果与 BC-ADDE［1>］的
结论是一致的，这也证明我们进行的全电子计算是

可靠的 # 若我们以纯 ,-*的 :;<为参照零点，结合
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图 ! （"）#$%&’()*%&+(,的能带结构，阴影部分为禁带；（-）.,/以及 0.,/ 定义 #$%&’()*%&+(,的 123为能量零点

前面赝势计算中得出来的带隙宽度，可以描绘 #23
和 123随 #$掺杂量的变化，如图 (（-）所示 4

图 ( （"）#$!)*5 6 !,，)*,和 #$,的 123相对真空能级的示意

图；（-）带隙，#23和 123随掺杂含量的变化

由图 (（-）可知，随着 #$浓度增加，可以发现带
隙是逐渐地变窄的，而决定带隙宽度的 123的能量
有所上升而 #23是下降的 4 对于 123的上升，我们
认为需要考虑的是 78$的排斥效应［9’］4 78$的排斥
效应是专门用于描述纤锌矿和闪锌矿结构中的阳离

子的 $电子和阴离子的 7 电子之间相互作用的关

系，因为纤锌矿和闪锌矿都具有四面体结构 4 根据
文献［9’］附录中（公式 :!，:(，:;）的推导，可以得出

!"7$与 #$ 和（!5(<8!5($）相关 4!"7$是由于 78$排斥

导致的 123的偏移；#$ 是!5(<（7$）态中属于金属阳

离子的 $ 轨道的电子的比例；!5(<8!5($是价带顶到

阳离子 $电子的底部（也就是价带的宽度）4 !"7$的

强弱影响着 123的高低 4 #$ 和!5(<8!5($也与很多

的因素相关，如阴阳离子的 7，$ 轨道能量差，电负
性，阳离子的半径以及阳离子的 $轨道半径等，也与
价带阴阳离子的态密度杂化程度有一定的关系，因

此，!"7$是由多种因素控制的 4 如果!"7$大，则排

斥作用强，阴离子 7电子轨道更易被推向高能态，从
而导致由 7电子控制的 123的能量上升得更多；反
之，123的能量上升得少 4 在我们的计算结果显示
#$,的 123比 )*,的 123高，这说明 #$8!$和 ,8
’7的 78$排斥效应强于 )*89$ 和 ,8’74 此外，我们
也发现出 #$,=)*,的 123偏移仅为 %&9’9 >1，并不
是一个很大的偏移，这一结果也是符合文献［99］的
结论，即具有相同阴离子 )*=#$化合物之间的 123
偏移量是很小的 4 而在 )*,中掺杂 #$后，随着 #$
掺杂量的增加，#$!)*5 6 !,中的 78$排斥效应逐渐的
加强，从而导致了 #$!)*5 6 !,的 123随着掺杂量的
增加而上升，但由于 #$,=)*,的 123之间的偏差很
小，所以 123的上升也并不是很大 4
对于 #23 下降的主要原因，我们认为是由于

)*8!?与 #$8(?的杂化效应所引起的 4 因为 78$的排
斥效应只对价带阴离子 7电子有贡献，对导带并没
有影响 4 图 ; 分别给出了 #$8?，)*8? 的 0.,/ 以及
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图 ! "#$%（&），’($%（)）的 *+,-以及 "#!’(. / !,的总 +,-（0）随 "#掺杂量（浓度分别为 !1234，.2134，.51634，

234）的变化 图中只给出了导带部分的态密度分布，零点为纯 ’(,的 789

"#!’(. / ! , 的 +,- 随 "# 掺杂量（浓度分别为

!1234，.2134，.51634，234）的变化 : 可以看
出，在相同浓度下，’($;% 与 "#$3% 的 *+,- 以及总

+,-分布的主峰位置是一样的，而且随着 "#浓度的
增加，三者的态密度分布均逐渐向低能方向变化 :
’($;%与"#$3%的 *+,-分布形状几乎完全相同，只存
在因浓度变化所导致的数值上的差别，这说明 ’($;%
与 "#$3%是完全的杂化在一起的 : 因为纯 ’(, 和

"#,中的带是都由阳离子的 %电子占据，且具有相
同的能带结构，因此形成三元化合物后，’($;% 与

"#$3%之间并不存在排斥作用，"89取决于 ’($;%和
"#$3%之间的能量差平均 : 而纯 "#, 中 "#$3% 的能
量是小于 ’(,中 ’($;%的能量，因此 "#的掺入势必
导致 "89能量的显著下降 : 总上所述 789和 "89
能量随掺杂量的增加而上升和下降，才最终导致禁

带宽度的降低从而引起发射光谱的红移现象 :

!"!" 应变对 #$%能带的影响

由于 "#离子的半径比 ’(离子半径大，因此当
"#掺杂后，必然会引起晶格常数的增加，实验结
果［!，<;］已经证明了这一点 : 图 6（&）所示是我们计算
的晶格常数的随 "#含量的变化 :

表 2 "#掺杂导致的应变对带隙宽度变化的影响

"#掺杂量=4
应变导致带隙

减少量=>7

掺杂后带隙

总减小量=>7

带隙减少中应变

因素的比重=4

!123 ?1?23 ?1..3 2.16

.213? ?1?!? ?12?2 2@13

.5163 ?1?@3 ?1<.@ 2@16

231?? ?1.2@ ?1;?! <.15

从图 6中可以看出，随 "#掺杂量的增加，" 轴
方向和 # 轴方向都有不同程度的增加 : 而理论计算
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曾经证明［!!］，外应力会对 "#$的禁带宽度是有一定
影响的 % 当 "#$处于压应变时，禁带宽度变大，而处
于张应变时，禁带宽度变小 % &’掺杂导致 "#$处于
张应变状态，从而对带隙的减小有一定的贡献 % 图
(（)）是张应变条件下（与 &’!"#* + !$晶格常数相同）
纯 "#$晶体的禁带宽度 % 可以看到，随着晶格常数
的变大，"#$ 的禁带宽度呈现下降的趋势 % 以
&’,-!. "#,-(.$为例，结合图 (（)）以及表 !，可以发现，

掺杂引起的应变量为 + !-/0 % 相同应变条件下，纯
"#$的禁带宽度只有 ,-1!/ 23，禁带宽度减小了
,-*!4 23，此时 &’,-!. "#,-(. $ 的禁带宽度宽度为

,-/51 23，禁带宽度减小了 ,-5,1 23，因此可以认为
&’,-!. "#,-(.$的禁带宽度的下降约有 /*-60来源于晶
格常数的变化 % 从表 ! 还可以看出 &’掺杂引起应
变对&’!"#* + !$禁带宽度的贡献随掺杂浓度的增加
而增加，并逐渐趋于饱和 %

图 ( &’!"#* + !$的晶格常数随 &’掺杂量的变化（7），以及根据掺杂情况下得到的晶格常数，纯 "#$在相同晶格常数下的

禁带宽度（)）

5- 结 论

本文采用 89:结合 ;<=方法，对掺杂 &’导致
"#$禁带宽度下降的机理进行了研究 % 通过比较掺
杂前后的能带结构和电子态密度的变化，我们发现

&’的掺杂增强了 "#$中存在的 >?’排斥效应，致使
$?!>轨道能量升高，进而导致由其控制的 3@A 能
量也上升，但是由于 &’?5’与 $?!>的排斥效应只是

略强于 "#?/’与 $?!>，所以 3@A能量升高的幅度不
大；而 &’?.B轨道能量远低于 "#?5B，杂化后的轨道
能量较原来的 "#?5B有较大的下降，因此由杂化轨
道控制的 &@A相应地出现较大的下降 % 尽管随着
掺杂浓度的增加，决定带隙宽度的 &@A和 3@A位
置分别出现了下降和上升，因此导致了带隙的变窄，

出现了红移现象 % 此外，&’掺杂导致的晶胞发生膨
胀，这种张应变也是 &’!"#* + !$禁带宽度变小的一
个不可忽略的原因 %

［*］ @7C#7DD 8 A，&E2# F 9，"EG "，F7H :，IHJ7K7 L，LE2# A F，

MHNH : *44( "##$ % %&’( % )*++ % !" !!/,
［!］ OJG F O，IPK = Q，=EPN2 R = !,,, , % -.’(+ % /.01+& #$ 5*4
［/］ <HSP :，R7N7#7S7 F，THHS 8 & !,,, "##$ % %&’( % )*++ % !% /!.(
［5］ :7#C " I，=H#C M I T，FG ; *446 "##$ % %&’( % )*++ % !& /!(,
［.］ A7SP#H :，&EP7 & R，:G7# U :，L2C7V7 F，I7V7B7SP A，$ENHKH

<，:7KGW7 I !,,, "##$ % %&’( % )*++ % !! *1/!
［1］ A7 8 =，F2 " "，&E2# T T !,,5 %&’( % 2+3+4( 20$565 < &"# !4!4
［(］ L7SGW7P I，:7S7CP :，:7#7)2 :，:7S7BG R，9GXPN7 L !,,! , %

-.’(+ % /.01+& &’! ( &’$ .*5
［6］ RG7#C T A，OHB7 < T，<EGX7 O !,,1 %&’( % 7*8 % @ !) (.!,1

［4］ QP# Y T，THG L F，IH#C 8 M，TP F &，8G " T !,,1 "9+3 %&’( %

25: % )) 56,4（P# &EP#2B2）［靳锡联、娄世云、孔德国、立蕴才、

杜祖亮 !,,1 物理学报 )) 56,4］

［*,］ RG L Q，F7# L L，"E7H A =，A2P T A !,,1 %&’( % 7*8 % @ !’

!5.!,.

［**］ RHE2#)2WC ;，IHE# = *415 %&’( % 7*8 % @ ’% 615

［*!］ IW2BB2 M，QHG)2WN 8 *444 %&’( % 7*8 % @ )$ *(.6

［*/］ <’HD>E @，9GWNEKGDD2W Q，@2ZEBN2’N 9 !,,* %&’( % 7*8 % @ %’

*!.*,6

［*5］ @DHZED ; [ *445 %&’( % 7*8 % @ )" *(4./

［*.］ IW2BB2 M，9GWNEKGDD2W Q *441 -0;#4+ % <3+*. % 295 % % *.

*(,*!期 唐 鑫等：&’掺杂纤锌矿 "#$电子结构的第一性原理研究



!"#$$# %，&’"()*’++#" , -../ !"#$ 0 %&’ 0 1 !" ---/.
［-/］ !2)3 4，5)6* 7 , -./8 !"#$ 0 %&’ 0 9 #"$ --::
［-;］ <#"=#> , <，?)#@6"A , 9，B2$C2 5 D，,6EC$23 C 9，<#=#"$23 F

G，5H3I) J , -..K !"#$ 0 %&’ 0 1 "% //;-
［-L］ F23C)2"$( D ,，<6"C , J -.;/ !"#$ 0 %&’ 0 1 #& 8-LL
［-.］ <6EC , J，F23C)2"$( D , -.;; !"#$ 0 %&’ 0 1 #% -;ML
［KN］ J#E"#*O$ &，J6(E)H &，56H((6 9 F，<2+H63 9 KNN: !"#$ 0 %&’ 0 1

%’ -NM-N-
［K-］ 5E)+#HP# 9，&’E)$ &，&’"()*’++#" ,，1#E)$(#=( & KNN/ !"#$ 0 %&’ 0

1 (& KM8K-K
［KK］ ,6PP# , Q，53A=#" , 9，7H3 R，D#$$ 9 ? KNNN !"#$ 0 %&’ 0 1 %)

-//N
［K:］ %’#""#"2SF2"#32 G ,，T6C#’E)H U KNNK !"#$ 0 %&’ 0 1 %% KN8KN8
［KM］ ,632((H 9，5#I#@ J，B63 =# 46++# ? % KNN/ !"#$ 0 %&’ 0 1 ("

M8KNK

［K8］ 93H$H*2@ B V，9"A6$#(H6>63 &，7HE)(#3$(#H3 9 V #**( ( 0 !"#$ 0：

)*+,&+$ 0 -.//&0 * ;/;
［K/］ R)63I W，T63I ? X，J6H , KNN8 12/. !"#$ 0 34+ 0 !" :K:（ H3

?)H3#$#）［张 勇、唐超群、戴 君 KNN8 物理学报 !" :K:］

［K;］ Y’ 7，T63I ? X，J6H 7，T63I J D，F6 Y % KNN; 12/. !"#$ 0

34+ 0 !% -NML（H3 ?)H3#$#）［徐 凌、唐超群、戴 磊、唐代海、

马新国 KNN; 物理学报 !% -NML］

［KL］ Z$’E) !，72*[6"=H Q 1，%#[HECH 4 KNN/ !"#$ 0 %&’ 0 1 (& ;8KNK
［K.］ F223 ? W，4#H 5 D，R)’ W R，?)#3 % J KNN/ !"#$ 0 %&’ 0 1 ("

K::KNK
［:N］ J#++#A 1 , KNNN ( 0 )"&5 0 !"#$ 0 ##& ;;8/
［:-］ ,632((H 9，B63 =# 46++# ? % KNN; !"#$ 0 %&’ 0 1 (! -K-KN-
［:K］ 4#H 5 D，R’3I#" 9 -.LL !"#$ 0 %&’ 0 1 &( L.8L
［::］ 4#H 5 D，R’3I#" 9 -..L 1667 0 !"#$ 0 8&// 0 () KN--
［:M］ %)2$) F，G6AE)6’=)’"H 9 ! KNN; 9.+*/&2"+*7*:# #’ --8/-L

!"#$%+&#"’("&)*$ $%+,- ./ *)*(%#.’"( $%#+(%+#* /.# 0,+,.&*,
1+#%2"%* 3’4!

T63I YH3-） 7\ D6HS&#3IK） F6 ?)’3SW’-） R)62 ,HS,’3:） R)63I XH3ISW’-）]

-）（3/./& ;&# 8.<*0./*0# *= -./&04.7$ -*,4=42./4*+ <# 8.$&0，>*+ .+, ?7&2/0*+ @&.5$，A.74.+ B+4’&0$4/# *= C&2"+*7*:#，A.74.+ --/NKM，)"4+.）

K）（3D6&0 )*56*//4+: )&+/&0，)*56D/&0 9&/E*0F >+=*05./4*+ )&+/&0，)"4+&$& 12.,&5# *= 324&+2&$，@&4G4+: -NNNLN，)"4+.）

:）（)*77&:& *= 1,’.+2&, 324&+2& .+, C&2"+*7*:#，A.74.+ B+4’&0$4/# *= C&2"+*7*:#，A.74.+ --/NKM，)"4+.）

（G#E#H@#= -8 F6A KNN;；"#@H$#= *63’$E"HO( "#E#H@#= -K ,’+A KNN;）

9[$("6E(
^$H3I ()# =#3$H(ASP’3E(H236+ ()#2"A（J&T）E2*[H3#= >H() ()# O"2_#E(2" 6’I’*#3(#= >6@#（<94）*#()2=，># )6@#

H3@#$(HI6(#= ()# #+#E("23HE $("’E(’"# 2P ?=S=2O#= >’"(‘H(# R3Z0 936+A$H$ 2P ()# [63= $("’E(’"#$，=#3$H(A 2P $(6(#$（JZ5）63=
O6"(H6+ =#3$H(A 2P $(6(#$（<JZ5）2P ?=HR3- a HZ $)2>$ ()6( ()# @6+#3E# [63= *6bH*’*（B1F）H$ =#(#"*H3#= [A ZSKO $(6(#$ 63=

()# E23=’E(H23 [63= *H3H*’*（?1F）H$ 2EE’OH#= [A ()# )A["H= ?=S8$ 63= R3SM$ 2"[H(6+ 0 T)# #3#"IA 2P ?1F =#E"#6$#$ 63= ()#
#3#"IA 2P B1F H3E"#6$#$ >H() H3E"#6$H3I ?=S=2O#= E23E#3("6(H23$ 0 12() #PP#E($ +#6= (2 36""2>H3I 2P ()# [63= I6O0 &’"()#"*2"#，
H( >6$ P2’3= ()6( ?=S=2O#= E63 E6’$# (#3$H+# $("6H3 H3 ()# E"A$(6+ $("’E(’"#，>)HE) 6+$2 "#=’E#$ ()# [63= I6O0

,-./0123：=#3$H(A P’3E(H236+ ()#2"A，#+#E("23HE $("’E(’"#$，?=S=2O#= R3Z
4566：;--8F，;--8D

!<"2_#E( $’OO2"(#= [A ()# U6(H236+ U6(’"6+ 5EH#3E# &2’3=6(H23 2P ?)H36（%"63( U20 -N/N8NN.）0

] ?2""#$O23=H3I 6’()2" 0 QS*6H+：cA‘)63Id=+’( 0 #=’0 E3

K;N- 物 理 学 报 8;卷


