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利用自旋局域密度泛函的第一性原理对 "* 过渡金属（+, - .，/0，,1，23，/4 和 56）掺杂的!7"7#’（/*839’ 和

:1839’）黄铜矿半导体的电磁性质进行系统计算 ; 结果发现：. 和 /0 掺杂的 /*839’ 和 :1839’ 将出现铁磁状态

（2,），,1，23 以及 /4 掺杂的 /*839’ 和 :1839’ 将出现反铁磁状态（<2,），而 56 掺杂时，稀磁半导体（=,>）的磁性比

较不稳定 ;其中 /0 掺杂的 /*839’ 和 :1839’ 将可能是具有较高居里温度 !/ 的 =,>;当 +,7"* 电子的 "’?态部分被填

充时，其掺杂的 =,> 将出现 2, 状态；而当 +,7"* 电子的 "’?态全满或者全空时，其掺杂的 =,> 将出现 <2, 状态 ;在

（/*，,1）839’ 和（:1，,1）839’ 中分别掺入电子和空穴载流子，可以发现载流子是否具有 +,7"* 电子的巡游特性是

=,> 是否出现 2, 状态的主要原因 ;
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$ C 引 言

自从稀磁半导体（=,>）（D1，,1）<E［$］和（8F，
,1）<E［’］铁磁（2,）性质被发现以来，=,> 引起了人

们广泛的兴趣 ; =,> 与传统半导体最大的差别，在

于 =,> 在同一个器件上同时应用了电子的电荷和

自旋两种自由度 ;但是，从工业应用的角度出发，只

有较高居里温度（!/）的 =,> 才具备广泛的应用前

景 ;尽管人们对$7#7，!7%7 基的 =,> 进行了深入

广泛的研究，并且从理论上有人预测 &G ,1 和 /0
掺杂 8F<E 的 !/ 将分别达到 ’#% 和 (’% H［"，(］，但是

在最近的实验发现，（8F，,1）<E 最高的 !/ 也只有

$&% H［&］，其主要原因是由于过渡金属（+,）在$7#
族半导体中的浓度比较低 ;

为了寻找新的高 !/ 的 =,>，人们将注意力转

移到!7"7#’ 黄铜矿半导体材料上 ; 由于!7"7#’

黄铜矿半导体在晶体结构上和闪锌矿结构$7#族

半导体非常相近，它们的化学性质也非常相似 ;从结

构上看，!7"7#’黄铜矿可以被看成是闪锌矿结构

$7#半导体沿 # 轴方向的拓展：!7"族原子结合

起到了两个$族原子的作用，每个原子联合提供 "

个价电子，和#族原子提供的 & 个价电子结合，形成

了与$7#族半导体类似的结构，其结构如图 $ 所

示 ;!7"7#’ 黄 铜 矿 半 导 体 最 大 的 优 势 在 于：在

!7"7#’中 +, 原子可以代替!族阳离子的位置，

由于 +, 的 I ’ 价的自然趋势，使得 +, 的浓度可以

图 $ !7"7#’ 黄铜矿半导体的结构示意图
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到达百分之几十以上，这种情况和!! " ! #$!%& 一

样，其中 ! 可以到达 ! 而不引起结构的缺陷［’］(实验

上，$)*+)*,-.等［/］成功地将很高浓度的$.合成在

!0"0#1黄铜矿半导体的表面上 (
$)*+)*,-. 等［/］第 一 次 报 道 了 掺 $. 的 关 于

!0"0#1黄铜矿半导体具备了 2$ 性质，他们在高

掺杂的 3*! " !$.!4)51 中观察到了 "3 为 617 8 的

9$:( 最 近，3;< 等［=］发 现 另 一 种 "3 为 6!1 8 的

!0"0#1黄 铜 矿 9$:：>.! " !$.!4)51，并 且 发 现 在

?/ 8 时，>.! " !$.! 4)51 经历了由 2$ 状态到反铁磁

（@2$）状态的转变 (
为了寻找新的高 "3 的 9$:，我们用基于密度

泛函的第一性原理从理论上计算了 6* 过渡金属

（#$ A %，3B，$.，2)，3< 及 C-）取代!0"0#1 黄铜矿

半导体（3*4)51，>.4)51）中!族阳离子（3*，>.）的电

磁性质 (由于 9$: 的电磁性质与晶体的结构有非常

重要的关系，掺杂会引起晶格的畸变，所以我们首先

同时对离子的位置、元胞的形状以及元胞的体积进

行优化弛豫 (其次，用优化的元胞结构计算其在 2$
和 @2$ 状态下的结合能，通过比较其结合能，讨论

#$ 原子掺杂的 3*4)51 和 >.4)51 的 9$: 磁性稳定

性，并讨论了 9$: 出现 2$ 性质的物理机制 (最后，

由于 #$ 对!0"0#1 的掺杂，并没有引起 9$: 中载

流子浓度的变化，为了进一步了解 9$: 磁性的起

源，我们在 3*! " !$.!4)51 和 >.! " !$.!4)51 中掺入了

载流子（空穴和电子），分别计算它们的电磁性质，从

中寻找 9$: 出现 2$ 性质与载流子之间的关系 (在
所有的计算中，我们采用 %-)..D DE -.-F-D G-HIJDF-<.
KDL,DM)（%@:5）程序［N］，弛豫计算时，布里渊区采用

$<.,;<BGF05DL,［!7］方案的（1 O ? O 1）分割 # 点，静态

计算则采用的（? O = O ?）分割 # 点，赝势采用投影缀

加波（5@P）方法［!!］，交换关联势采用广义梯度近似

（44@）［!1］(当每次迭代的总能差距小于 !7" ? )% 时

即退出迭代，两次弛豫之间能量差小于 !7" 6 )% 时

退出弛豫计算 ( 超元胞由 61 个原子构成，元胞中 1
个磁性杂质分布在对称的位置，磁矩的方向沿着 $
轴平行（2$ 状态）或反平行（@2$ 状态）设置 (

1 Q（!，#$）4)51 的电磁性质

图 1 表示了 1RS #$（#$ A %，3B，$.，2)，3< 和

C-）掺杂的 3*4)51 和 >.4)51 的 9$: 在 2$ 状态和

@2$ 状态之间的总能之差，图中如果能量差$% T
7，则表示 9$: 的 2$ 状态比 @2$ 状态更加稳定 (从
图 1 可以看出，3*4)510 和 >.4)510 基的 9$: 磁性稳

定性的变化趋势比较相似 ( 首先，$.，2) 和 3< 掺杂

的 9$:，@2$ 状态比 2$ 状态更加稳定 ( 其次，% 和

3B 掺杂的 9$: 表现为 2$ 状态 (最后，对于 C-0 掺杂

的 9$:，能量差$% 已经非常小，在 3*4)51 的 9$:
中，其$% 仅仅略小于零，而在 >.4)51 的 9$: 中，其

$% 却略大于零，这意味着 C- 掺杂的 9$: 具有非常

不稳定的磁性 (

图 1 #$（#$ A %，3B，$.，2)，3< 和 C-）掺杂的 3*4)510 和

>.4)510 基 9$: 的磁性稳定性

通常情况下，我们应用平均场近似的海森伯模

型来对 9$: 的 "3 进行估算 (根据海森伯模型

&’() A "!
(" )

*()
!" ( · !" ) ， （!）

式中，*() 是两个 #$（ (，)）离子之间的交换作用系

数，!" ( 是 ( 位置磁矩矢量算符［!6，!?］( 在海森伯模型

中，根据（!）式我们可以得到

$%’ A +1 ,1!
-"7

*-7， （1）

式中，, 是磁性离子的浓度，- 对所有的阳离子求

和 (我们可以将$%’ 近似地认为是根据第一性原理

计算的 @2$ 状态与 2$ 状态之间的能量差$%［!6］(
另一方面，根据分子场的布里渊公式有

#U "3 A 1
6 +1 ,!

-"7
*-7， （6）

式中 #U 为玻尔兹曼常数［!6］(比较（1）和（6）式，可以

得到

#U "3 A 1$% V6, ( （?）

我们曾经用（?）式来估算%0#0 和!0#0 基 9$:
的 "3

［!R］，所得的结果与他人计算的结果［?，!6］相似 (
为了比较 9$: 的 "3，我们还计算了 1RS $. 掺

7R/! 物 理 学 报 R? 卷



杂 !"#$ 的能量差!!，用虚线表示在图 % 中 & 比较

实验上（!"，’(）#$ 的 !) 为 *+, -［+］，可以认为 ). 掺

杂的 )/!01% 和 2(!01% 的 3’4 将可能出现较高的

!)，其理由有两个 &一个理由是：从实验上我们知道

在 5’ 掺杂的 )/!01% 和 2(!01% 的 3’4 中，5’ 离子

可以到达很高的浓度 & 并且实验上已经证实了 !)

将随着 5’ 的浓度以及 3’4 中空穴浓度的增加而增

加［*6，*7］，3809: 等根据 20(0. 的磁性模型提出 !) 有以

下的关系式［*7］：

!) ; "#$"#，

其中，# 是 5’ 的浓度，$ 为空穴的浓度，" 是与基

质有关的常数 &因此，较高的 5’ 浓度意味着较高的

!) &由于 5’ 离子 < % 价的自然趋势，5’ 在"=#=$%

黄铜矿半导体中具有非常高的掺杂浓度，这也被实

验所证实［7］& 另一个理由是：在 ). 掺杂的"=#=$%

的 3’4 中，#>’ 状态与 >’ 状态之间的能量差!%
大于（!"，’(）#$ 的!% &因此，). 掺杂的"=#=$% 黄

铜矿半导体将非常可能出现具有高 !) 的 3’4&
在 ’( 掺杂的 )/!01% 和 2(!01% 中，如果 ’( 占

据了 % 价阳离子的位置，正如 ’( 在"=%半导体中

一样 & 从理论而言，它们的基态将会出现 #>’ 状

态［*?］&其主要原因是由于 ’( 离子中 @/ 电子所有自

旋向上的轨道全部被占据，以至于没有空余的轨道

与临近 ’( 离子的 @/ 电子交叠杂化，因此相邻的 ’(
离子比较容易采用反平行取向 &在&=$= 基的 3’4
中，’( 离子取代了 < @ 价离子的位置，所以 ’( 掺杂

的&=$的 3’4 将出现空穴（/A! /+ < 空穴）使得

3’4 出现 >’ 状态［*B］&但是，由于 ’( 离子在&=$的

3’4 中的浓度非常低，因而限制了这类 3’4 的 !)

提高［%,］& 在实验上，’( 掺杂的 )/!01% 却表现具有

高于室温的 !)
［7］，’( 掺杂的 2(!01% 也表现具有高

于室温的 !)，并在 A7 - 以下时转变为 #>’ 状态［?］，

这似乎和我们理论计算的结果相矛盾 & ’"C"/0D"( 和

2E(F0.［%*］通过计算认为：’( 掺杂的"=!0=$% 黄铜矿

半导体的 >’ 性质是磁性离子（’(% < ）和缺陷而引起

的空穴相互交换而产生的 & 他们发现：当"=!0=$%

生长在"族元素缺乏且 !0 丰富的条件时，’( 比较

容易取代"族的位置，这样的替代并没有引发空穴

的产生，从而使得 ’( 掺杂的"=!0=$% 的 3’4 出现

#>’ 状态；而当"=!0=$% 生长在"族元素丰富且

!0 缺乏的条件时，’( 比较容易取代 !0 的位置，这

样的替代将使得每个杂质离子产生两个空穴，从而

使 ’( 掺杂的"=!0=$% = 基的 3’4 出现 >’ 状态 &实
验上，（2(，’(）!01% 在温度比较低的情况下（A7 - 以

下）表现为 #>’ 状态［?］，这验证了我们计算的结果：

（)/，’(）!01%和（2(，’(）!01% 的基态将表现为 #>’
状态 &

为了进一步说明"=!0=$% 3’4 的磁性产生机

制，我们计算了 5’ 掺杂 )/!01% 和 2(!01% 的 3’4
在 >’ 状 态 下 的 态 密 度 & 图 @ 给 出 了 5’ 掺 杂 的

2(!01% 的总态密度和 5’=@/ 电子的分波态密度 &从
图 @ 可以发现，它们主要由三部分组成：能量大约在

G ** 0H 左右，主要由 !0 的 $，I 电子和阴离子 $ 电

子组成；能量大约在 7 0H 附近有一个比较局域的

峰，是 2( 电子的贡献；能量分布在 G +J+—A 0H 范

围，主要有 5’ 的 / 电子以及阴离子的 I 电子组成 &
5’ 杂质能级出现在带隙中，除 K8 以外，其余 5’ 离

子的交换分裂都比较大，基本上都大于 @ 0H，所以

5’ 处于高自旋状态 &
根据在半导体中的 5’ 杂质的一般讨论［%%，%@］，

五重简并 5’ 的 @/ 能级在四面体的晶场中将分裂

成两度简并的 &F 态（@ ’% G (% 和 #% G )%）以及三度简

并的 *%F态（ #)，)’ 和 ’#）& *%F态的波函数与阴离子 I
态波函数交叠耦合形成价带，以致成键态 *L%F出现在

价态中，而反键态 * "%F出现在带隙当中 &另一方面，&F
态波函数展开在间隙区间，因此 &F 态和价带之间的

耦合比较微弱，形成无键态 & *%F 态电子宽平的分布

表示这些状态处于非局域（这对于磁性杂质之间的

相互作用非常重要），而 &F 态的陡峰分布表明这些

态是非常局域的，这些特性也可以清楚地从态密度

图中看出，在（)/，5’）!01% 的态密度图中也有类似

的特点 &
#M"8［%A］通过对（N(，’(）#$ 的磁性研究后认为：

3’4 中的磁性是由于双交换作用（使得 3’4 具有

>’ 状态）和超交换作用（使得 3’4 具有磁无序状

态）之间的竞争所决定 &如果双交换作用占优势，则

3’4 表现为 >’ 状态；反之，如果超级交换作用占优

势时，3’4 表现为磁无序状态，而 5’ 的 @/ 电子具

有一定巡游特性是双交换起作用的主要原因 &根据

这个双交换作用机制，我们似乎可以得到这样的规

律：除了 ’(% <（/+）具有半满的 @/ 电子组态外，当其

他的 5’ 作为磁性杂质时将形成 H%<（/@），).% <（/A），

>0% <（/6），)O% <（/7）和 K8% <（/?），都具有部分占据的 @/
电子组态，即它们的 @/ 电子具有巡游特性，其掺杂
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图 ! "#（"# $ %，&’，#(，)*，&+ 和 ,-）掺杂的 .(/*01 在 )# 状态下的总态密度以及 "# !2 电子的分波态密度

的 3#4 也将具有 )# 状态 5这个结论和我们计算的

结果不一致 5 但是，我们从图 ! 可以看出（.(，"#）

/*01 中 "# 的 !6 态电子的分布是非常局域的，而其

"16态的电子分布比较弥散 5因此可以认为 "#7!2 的

!6 态电子没有参与双交换作用，而只有 "16态的电子

对双交换作用起到关键的作用 5 在（&2，"#）/*01 和

（.(，"#）/*01 中，"# 将形成 "#18 ，只有 %18 ，&’1 8 和

,-1 8 具有部分被占据的 "16 态电子，如图 9 所示 5 根

据这个简单规律，)# 状态将出现在 %，&’ 或 ,-掺杂

的 &2/*01 和 .(/*01 的 3#4 中，而:)# 状态将出现

在 #(，)* 或 &+ 掺杂的 &2/*01 和 .(/*01 的 3#4
中 5除了 ,- 以外，这个简单规律和我们根据第一原

1;<= 物 理 学 报 ;9 卷



理计算的结果符合得非常好（见图 !）" 从图 ! 中可

以发现，当 #$ 掺杂时 %&’ 具有非常不稳定的磁性 "
这个规律同样也与 ()*+& 掺杂!*"* 基的 %&’ 符

合非常好［!,，!-］" 所以，我们可以用这个简单规律来

做为我们初步判断 ()*+& 掺杂 %&’ 是否具有 .& 性

质的出发点，但对于具体的 %&’ 则需要进一步计

算，才能确定其磁性 "

图 / +&! 0 离子 () 电子组态分布示意图 其中 0 和 1 分别表示自旋向上状态和自旋向下状态

图 , （2)，+&）345! 和（67，+&）345! 加入电子和空穴时在 .& 状态下的态密度图
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!" 载流子诱导

由于 #$ 离子在 %&’()* 和 +,’()* 中替代了 %&
和 +, 的位置，这样的替代没有产生额外的载流子 -
为了进一步探讨 .$/ 出现 0$ 状态的物理机制，我

们 在（%&，$,）’()* 和（+,，$,）’()* 中 分 别 掺 入

1*"23的电子（掺 /）和空穴（掺 %4）-我们假设 / 在

（%&，$,）’()* 和（+,，$,）’()* 中掺杂时将代替 ) 的

位置，形成施主而提供一个电子；而 %4 掺杂时将替

代 %& 或 +, 的位置，形成受主而提供一个空穴 -表 1
所列是（%&，$,）’()* 和（+,，$,）’()* 加 入 电 子（掺

/）和加入空穴（掺 %4）时，50$ 状态和 0$ 状态之间

的能量差，其中正的能量差表示 0$ 状态比 50$ 状

态更加稳定 - 从表 1 可以发现，当（%&，$,）’()* 和

（+,，$,）’()*中掺入空穴载流子时，.$/ 将出现 0$
状态；而当（%&，$,）’()*和（+,，$,）’()* 中掺入电子

载流子时，.$/ 仍然表现为 50$ 状态 -

表 1 （%&，$,）’()* 和（+,，$,）’()* 加入电子和

空穴载流子时 50$ 状态和 0$ 状态之间的能量差

未掺杂 掺 %4 掺 /
（%&，$,）’()* 6 *7*"7 128"* 6 98"!
（+,，$,）’()* 6 !:;"7 ;<"* 6 29"1

注：表中能量差的单位为 =(>-

为了进一步弄清 .$/ 磁性与载流子的关系，我

们分 别 计 算 了 1*"23 电 子 和 空 穴 载 流 子 掺 杂 的

（%&，$,）’()* 和（+,，$,）’()* 的态密度，图 2 是其

总态密度图、$, !& 分波态密度以及 / !? 或 %4 !&
的分波态密度 - 从图 2 可以发现：%4 !& 电子与 $,

!& 电子之间出现了明显的交叠杂化，正是由于这样

的杂化使得空穴载流子具有 $, !& 电子的特征，即

具有了巡游非局域特征 - 另一方面，图 2（@）和图 2
（&）中 / !? 电子的分布与 $, !& 电子的分布只有非

常少的相互交叠，亦即电子载流子并不具备 $, !&
电子的特征 - 因此可以认为，载流子是否诱导 .$/
具备 0$ 性质关键的一点是掺杂的载流子是否具备

了 #$ !& 的巡游特征 -如果载流子具备了 #$A!& 的

巡游特征，则双交换作用将起作用，使得 .$/ 具有

稳定的 0$ 状态，在 #$ 掺杂!A"A基的 .$/ 也出现

类似的情况［*2，*;］-

7 " 结 论

在本文中，我们利用第一性原理系统地计算了

#$（#$ B >，%C，$,，0(，%D 和 EF）掺 杂 %&’()* 和

+,’()* .$/ 的电磁性质 -结果发现：> 和 %C 掺杂的

%&’()* 和 +,’()* 的基态将表现为 0$ 状态；$,，0(
和 %D 作为磁性杂质掺杂的 %&’()* 和 +,’()* 的基

态将表现为 50$ 状态，而 EF 掺杂时 .$/ 的磁性比

较不稳定 -其中 %C 掺杂的 %&’()* 和 +,’()* 黄铜矿

半导体将可能出现具有较高 !% 的 .$/- 在 !&A#$
掺杂!A’(A#* 中，只有 #$A!& 的 "*G态电子参与双交

换作用，因此只有当 #$A!& 电子的 "*G态部分被占据

而成为非局域分布的载流子时，此 #$ 离子掺杂的

.$/ 才 表 现 为 0$ 状 态 - 通 过 在（%&，#$）’()* 和

（+,，#$）’()*中掺入载流子的研究，可以了解载流

子是否具备 #$ 的 !& 电子巡游特性是 .$/ 是否表

现 0$ 状态的关键 -

［1］ HI,D J 1<<: #$%&’$& !"# <21
［*］ HI,D J *881 #$%&’$& !$# :78
［!］ /KLD M，MKLKNK=KAODPIF&K J *88* #&(%$)’* - #$% - !&$+’), - #%

!;9
［7］ /KLD M，.(&(CFQIP ) J，MKLKNK=KAODPIF&K J *88! - - #./&0$)’* -

#& !1
［2］ M4 M %，)DLKPI,FR / S，TK,G U 0 &" 1, *88! 2//, - 3+45 - 6&"" -

"! *!8*
［;］ 04C&N,K S， MDPP4L S 1<:; 7%,."&* 819’&"%$ #&(%$)’*.$")05，

#&(%$)’*.$")05 1’* #&(%(&"1,5（VDPLD,：5QK&(=FQ )C(PP）?*!
［9］ $(&W(&RF, ’ 5，XPIF@KPIF #，EFPIF # &" 1, *888 -/’ - - - 2//,, -

’$ <7<
［:］ %ID /，%IDF /，%IK ’ &" 1, *88* 3+45 - :&; - 6&"" - "" *29*8!

［<］ MC(PP( ’，04CLI=Y4ZZ(C S 1<<; 3+45 - :&; - V () 111;<
［18］ $D,RIDCPL J S，)KQR S . 1<9; 3+45 - :&; - V #’ 21::
［11］ MC(PP( ’，SD4@(C . 1<<< 3+45 - :&; - V ($ 192:
［1*］ )(C&([ S )，TK,G O 1<<* 3+45 - :&; - V )( 1!*77
［1!］ /KLD M，.(&(CFQIP ) J，MKLKNK=KAODPIF&K J *88! <.0)/+45 -

6&"" - &# 78!
［17］ M4&C,DWPRN S，#4C(R X，.CQIKZ > &" 1, *88! - - #./&0$)’* -：

=’$)0/ - >);&, 819’ - #& 11<
［12］ +(,G O +，J4K,G $ % *887 ?+%’ - 3+45 - 6&"" - !# 1;!*
［1;］ HI,D J 1<<< - - 819’ - 819’ - 81"&0 - !** 118
［19］ .F(LZ #，HI,D J，$KLP4R4CK 0 &" 1, *888 #$%&’$& !"% 181<
［1:］ 04C&N,K S M，MDPP4L S 1<:: #&(%$)’*.$")05 1’* #&(%(&"1,5（/K,

.F(GD：5QK&(=FQ）?1!!
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［!"］ #$%&’()’* +，,-./0-&& 1，2(34’&(&5 2 !" #$ !"67 %&’( 8 )!* 8

+!"" 8 !" 9:;
［9;］ <.&’4-=- >，?%&@ >，A@& <@3&-* # !" #$ !"6" %&’( 8 )!* 8 +!"" 8

#$ !6:"
［9!］ <-%-)’A-& B，C.&5’* D 9;;9 %&’( 8 )!* 8 +!"" 8 %% ;:79;E

［99］ C.&5’* D !"6F ,-$./ ,"#"! %&’( 8 $" 97E
［9G］ ,-=-H-0-IJ@K%()- > !"67 01" 8 2 8 3-/ 8 %&’( 8 L & !9;7
［9:］ D4-( > !""6 %&’( 8 )!* 8 +!"" 8 %& G;;9
［9E］ #-=@ ,，,-=-H-0-IJ@K%()- > 9;;9 %&’( 8 ,"#" 8 ,-$ 8（M）’’" F7G
［9F］ #-=@ ,，,-=-H-0-IJ@K%()- > 9;;! 241 8 2 8 544$ 8 %&’( 8 () FE!

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

C’&5 J@&5IC%( >.-&5 <’(IN%.&
（6!4#7"8!1" -9 %&’(.:(，;.#8!1 <1.*!7(."’，;.#8!1 GF!;;E，=&.1#）

（O’$’(A’) !; D.5.K= 9;;:；*’A(K’) 0-&.K$*(P= *’$’(A’) !E Q’$’0M’* 9;;:）

DMK=*-$=
D KHK=’0-=($ K=.)H M-K’) @& -M (&(=(@ $-3$.3-=(@& R(=%(& 3@$-3 KP(& )’&K(=H -PP*@S(0-=(@& (K $-**(’) @.= /@* 0-=’*(-3 )’K(5& @/

!I"I#9 $%-3$@PH*(=’ K’0($@&).$=@*（N)T’B9 -&) C&T’B9 ）)@P’) R(=% G)IU<（U< V W，N*，<&，X’，N@ -&) Y(）8 Z= (K

/@.&) =%-= =%’ /’**@0-5&’=($（X<）K=-=’ R(33 M’ *’-3([’) (& W -&) N* )@P’) N)T’B9 -&) C&T’B9；/@* <&，X’ -&) N@ )@P’)

@&’K，=%’ -&=(/’**@0-5&’=($（DX<）K=-=’K -*’ 0@*’ K=-M3’ =%-& X< K=-=’K；R%’*’-K )@P’) R(=% Y(，=%’ )(3.=’ 0-5&’=($
K’0($@&).$=@*（Q<#）K%@RK .&K=-M3’ /’**@0-5&’=(K08 Z= (K K.55’K=’) =%-=$I"I#9 $%-3$@PH*(=’ K’0($@&).$=@* )@P’) R(=% N* (K

- $-&)()-=’ /@* %(5% N.*(’ =’0P’*-=.*’（>N）Q<#8 2%’& =%’ "95 K=-=’K @/ U< -*’ P-*=(-33H @$$.P(’)，=%’ Q<# )@P’) R(=% U<K

K%@RK - K=-M3’ X< K=-=’，R%’*’-K R%’& =%’ "95 K=-=’K @/ U<K -*’ /.33H @$$.P(’) @* ’0P=H，=%’ Q<# R(=% =%’ U< K%@RK DX<

K=-=’8 Z& @*)’* =@ ’3.$()-=’ =%’ .&)’*3H(&5 0’$%-&(K0 @/ =%’ /’**@0-5&’=(K0 (& Q<#，=%’ 0-5&’=(K0 (&（N)，<&）T’B9 -&)
（N)，<&）T’B9 .&)’* =%’ $-**(’*（’3’$=*@& @* %@3’）)@P(&5 =*’-=0’&= (K (&A’K=(5-=’)8 Z= (K /@.&) =%-= (= (K $*.$(-3 =@ *’-3([’ =%’

$-**(’*I(&).$’) /’**@0-5&’=(K0，(&)@P’&)’&= @/ R%’=%’* =%’ )@P’) $-**(’* %-K (=(&’*-&= U<IG) $%-*-$=’* @* &@= 8

+,-./012：)(3.=’ 0-5&’=($ K’0($@&).$=@*，=*-&K(=(@& 0’=-3，)@.M3’ ’S$%-&5’，/’**@0-5&’=($ K=-=’
3455：7!!ED，7!!E>，7!!E<，:!!;X

!B*@\’$= K.PP@*=’) MH =%’ Y-=(@&-3 Y-=.*-3 #$(’&$’ X@.&)-=(@& @/ N%(&-（T*-&= Y@8 !;97:":F，F;GGF;!;）8

EE7!: 期 曾永志等：U< 掺杂!I"I#9 黄铜矿半导体的电磁性质


