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Ga空位对GaN:Gd体系磁性影响的
第一性原理研究∗

侯振桃 李彦如 刘何燕 代学芳 刘国栋 刘彩池 李英†

(河北工业大学材料科学与工程学院, 天津 300130)

( 2016年 1月 10日收到; 2016年 4月 7日收到修改稿 )

采用基于密度泛函理论的第一性原理结合投影缀加平面波的方法, 研究了GaN 中Ga 被稀土元素Gd替
代以及与邻近N或Ga空位组成的缺陷复合体的晶格常数、磁矩、形成能以及电子结构等性质. 结果发现, Gd
掺杂GaN后禁带宽度变窄, 由直接带隙半导体转为间接带隙半导体; 单个Gd原子掺杂给体系引入大约 7 µB

的磁矩; 在Gd与Ga或N空位形成的缺陷复合体系中, N空位对引入磁矩贡献很小, 大约 0.1 µB, Ga空位能
引入约 2 µB的磁矩. 随着Ga空位的增多, 体系总磁矩增加, 但增加量与Ga空位的位置分布密切相关. 当Ga
空位分布较为稀疏时, Gd单原子磁矩受影响较小, 但当Ga空位距离较近且倾向于形成团簇时, Gd单原子磁
矩明显增加, 而且这种情况下空位形成能也最小.

关键词: GaN, 稀土掺杂, 电子结构, 磁学性质
PACS: 71.20.–b, 75.50.–y, 75.75.Lf DOI: 10.7498/aps.65.127102

1 引 言

宽禁带半导体GaN具有化学热稳定性强、发
光特性好等优点 [1−4]. 近年来, 以过渡金属或稀土
元素作为磁性掺杂的GaN基稀磁半导体在自旋电
子器件和光电子器件上的潜在应用, 引起了人们广
泛的关注 [5−9]. 通常认为, 只有居里温度达到室温
以上的稀磁半导体才有潜在的应用价值. 相比于过
渡元素,稀土元素由于产生磁矩的4f电子较为局域
化, 因此掺杂稀土元素的GaN基稀磁半导体大多
具有较低的居里温度, 被认为应用价值不大. 然而,
2002年日本科学家实验发现GaN中掺杂稀土元素
Gd后体系具有很大的磁矩和较高的居里温度 [10],
这些特性引起了人们对GaN中掺杂Gd(GaN:Gd)
的极大兴趣.

目前, 已有许多实验和理论对GaN:Gd体系的
磁性质进行了研究, 但是对于体系中Gd原子巨

大磁矩的来源仍没有达成共识. 日本的Teraguchi
等 [10]首次发现Ga0.94Gd0.06N薄膜中居里温度大
于 400 K, 推测稀磁半导体GaGdN的高温铁磁性
可能源于 (Ga, Gd) N三元化合物. Dhar等 [11−13]

发现GaN中掺入非常少量的Gd后, Gd原子的磁
矩能达到4000 µB,并解释说Gd原子巨大的磁矩可
能与Gd 通过GaN 本征半导体产生的长程作用或
GaN中的缺陷有关. Sofer等 [14]通过植入La, Gd,
Dy和Lu原子到GaN外延层, 推测Gd和Dy植入
GaN外延层中出现的铁磁性质和移动电子调节
Gd和Dy局部磁矩的铁磁相互作用有关. Roever
等 [15]提出了氧离子对加强GaN:Gd 层的铁磁性
起了重要作用. 王美娜等 [16]计算发现GaN:Gd中
间隙N或O可能是巨大磁矩的来源. 此外, Sanna
等 [17]研究了GaN中稀土 (Eu, Er, 和 Tm) 缺陷组
合及发光机理, 发现强局域 4 f电子的相互关联
作用在REGa与Ga间隙或者N 空位的组对中尤
为重要. 此外, 也有研究认为掺杂Gd的GaN体
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系中阳离子空位缺陷的存在会导致体系产生大磁

矩和高居里温度. 比如, Gohda和Oshiyama [18]的

理论研究指出GaN:Gd的铁磁性来源于阳离子空
位; Thiess等 [19]理论研究了GaN中掺杂Gd 时存
在Ga空位团簇时体系的热稳定性, 并预言Ga空位
团簇的存在可能会导致体系的磁矩增大; Mishra
等 [20] 实验推测GaN:Gd 中当Gd的浓度较大时体
系可能会形成缺陷复合物. 因此, 对GaN:Gd中缺
陷复合物的类型及其对Gd原子磁矩的影响以及掺
杂体系电子结构的研究有重要理论和实际意义.

本文采用基于密度泛函理论的第一性原理方

法研究了稀土Gd掺杂GaN后缺陷复合体的电子
结构和磁性质. 从理论上研究了Gd掺杂GaN中
有Ga空位和N空位存在时体系的磁矩, 重点探讨
了掺杂体系中Ga空位与掺杂元素之间的距离以
及Ga空位的位置对Gd原子磁矩和体系总磁矩的
影响.

2 计算模型和方法

2.1 计算模型

GaN在常温常压下的热力学稳定结构为六
角纤锌矿结构. 为了研究掺杂效应, 本文采用纤
锌矿结构GaN的超胞模型, 分别研究了 2 × 2 × 2
(32原子)和 2 × 3 × 3 (72原子)两种超晶胞. 在搭

建晶胞时采用GaN的实验测量数据 [21], 即晶格常
数a = b = 3.189 Å, c = 5.185 Å, c/a = 1.626,这个
值比理想的六角密堆积结构对应下的1.633要略小,

(a) (b)

(c) (d)

图 1 (网刊彩色) GaN:Gd的缺陷复合体模型, 棕
色原子代表Ga原子, 蓝色原子代表N原子, 绿色
原子代表Gd原子, 红色代表Ga空位, 黄色代表N
空位 (a) Ga14GdVGaN16; (b) Ga13GdVGa2N16;
(c) Ga15GdVNN15; (d) Ga15GdVN2N14

Fig. 1. (color online) Defect supercell models
of GaN:Gd. Brown for Ga atoms, green for
Gd atoms, red for Ga vacancy, yellow for N va-
cancy: (a) Ga14GdVGaN16; (b) Ga 13GdVGa2N16;
(c) Ga15GdVNN15; (d) Ga15GdVN2N14.

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

图 2 (网刊彩色) Ga30GdVGa5N36的六种缺陷复合体模型

Fig. 2. (color online) Six types of defects complex models of Ga30GdVGa5N36.

127102-2

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 65, No. 12 (2016) 127102

(a) (b) (c) (d)

图 3 (网刊彩色)四种缺陷复合体模型Ga33GdVGa2N36-X, 其中X为两个Ga空位之间的距离 (Å) (a) X =

3.189 Å; (b) X = 7.993 Å; (c) X = 10.371 Å; (d) X = 16.527 Å
Fig. 3. (color online) Defect complex models of Ga33GdVGa2N36-X, where X is the distance between two Ga
vacancies (Å): (a) X = 3.189 Å; (b) X = 7.993 Å; (c) X = 10.371 Å; (d) X = 16.527 Å.

Ga—N键长沿着a轴和 b轴方向均为1.965 Å, 而沿
c轴方向为 1.969 Å. 以前的实验研究和理论计算均
表明 [17,22−23], 稀土元素掺杂GaN时稀土原子替代
Ga位为最稳定的结构, 因此在本文的计算中只考
虑Gd替代Ga的情况.

本文首先研究了 32个原子超胞中Gd原子和
一个或两个Ga(N)空位形成的缺陷复合体模型
(Gd的掺杂浓度为 6.25%), 如图 1所示. 然后理论
上探讨了Gd和五个处于不同位置的Ga空位组成
的缺陷复合体模型 (Gd的掺杂浓度约为 2.78%, Ga
空位浓度约为 14.2%), 如图 2 所示. 最后研究了
Gd原子和两个不同距离Ga空位形成的缺陷复合
体模型, 如图 3所示.

2.2 计算方法

本文的计算工作采用VASP5.3软件包完
成 [24]. 计算利用投影缀加平面波的方法, 将电
子关联势用Perdew-Burke-Ernzerhof交换关联势
处理, 电子波函数通过平面波基组展开. 平面波
截断能取为 550 eV, K点设置为 5 × 5 × 3, 总能收
敛标准为 10−6 eV, 各个原子的价电子组态为Ga
3d104s24p1, N 2s22p3 和Gd 4f75s25p65d16s2. 针
对稀土元素Gd的 4f电子的高局域性特点, 本文采
用LSDA+U的方法处理强关联 4f电子间的相互作
用, U和J取值分别为9.2 eV和1.2 eV [25].

3 结果与讨论

3.1 晶体参数与磁矩

首先对掺单个Gd原子的GaN体系进行晶格
结构优化, 表 1为晶格优化后32原子超胞中单原子
Gd掺杂体系以及Gd 与Ga空位或N空位形成的
缺陷复合体系的晶格常数、Gd原子磁矩 (mGd) 和
总磁矩值 (mtot). 为了与纯GaN的晶格常数相比,

表 1中的晶格常数都约化成最小晶胞时的晶格常
数. 从表 1可以看到, 掺杂Gd原子后体系晶格常
数a和 c与纯净GaN的相比分别增大2.2%和9.5%,
这是由于Gd3+的离子半径 (0.94 Å) 大于Ga3+ 的
离子半径 (0.62 Å)导致的. 与单原子Gd掺杂相比,
缺陷复合物体系的晶格常数在a和 b轴方向变化不

大, 但在 c轴方向晶格常数变小, 这是由于缺陷存
在引起的体积缩减, 与其他研究结果一致 [26].

在磁矩方面, N空位对Gd原子磁矩和晶胞总
磁矩影响都很小. 相比之下, Ga空位引入磁矩较
大, 一个Ga空位引入近 2.0 µB的磁矩, 两个Ga空
位引入近4.0 µB的磁矩,同时两个Ga空位下Gd原
子磁矩也有所增加. 由此可见, Ga空位可能是引起
掺杂体系磁矩增大的原因之一. 这个结论与Gohda
和Oshiyama [18]的理论研究相一致, 他们认为掺杂
Gd 的GaN 体系中阳离子空位缺陷的存在会导致
体系产生大磁矩. 因此, 本文后面只考虑GaN:Gd
中Gd 与Ga空位形成的缺陷复合体系, 重点讨论
Ga空位的数量和位置对Gd原子磁矩和晶胞总磁
矩的影响.

表 1 32个原子缺陷复合体系几何优化后的晶格参数和
磁矩

Table 1. Lattice parameters and magnetic moments of
defect complex systems containing 32 atoms.

名称 a/Å c/Å c/a mGd/µB mtot/µB

GaN 3.211 5.238 1.631 — —

Ga15GdN16 3.282 5.737 1.748 7.173 7.050

Ga14GdVGaN16 3.292 5.383 1.635 7.171 9.110

Ga13GdVGa2N16 3.287 5.345 1.626 7.309 11.340

Ga15GdVNN15 3.270 5.324 1.638 7.164 7.119

Ga15GdVN2N14 3.267 5.276 1.615 7.191 7.301

从表 1中发现两个Ga空位时Gd原子磁矩和
总磁矩都比一个Ga空位有所增加. 为了探讨Ga
空位位置对Gd原子磁矩的影响, 本文以 5个Ga
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空位为例 (图 2 ), 研究了Ga空位位置分布不同时
Gd原子磁矩和体系总磁矩的变化, 结果列于表 2 .
当Ga空位位置较为集中时 (Ga30GdVGa5N36-(c)),
Gd原子磁矩最大; 当Ga空位位置较为分散时
(Ga30GdVGa5N36-(d)), Gd原子磁矩最小. 但是,
当Ga空位分布较为分散时由Ga 空位引入的磁矩
最大, 为10.93 µB, 相比之下Ga空位分布较为集中
时引入磁矩较小, 为9.683 µB. 由此推断, GaN:Gd
中大的Gd原子磁矩可能由Ga空位团簇引起, 而体
系的总磁矩除了与Gd原子磁矩有关外也与具有悬
挂键的N原子数量有关, 正如Thiess 等 [26]的文章

中所预言的.
此外, 本文进一步定量研究了两个不同距离

的Ga空位下体系Ga33GdVGa2N36-X 的晶体参数
和磁矩, 其中X代表两个Ga空位的距离, 即3.189,
7.993, 10.372, 16.527 Å, 结果发现, 四种掺杂体系
的晶格参数和磁矩都变化不大, 如表 3所列. 当两
个Ga空位距离较近时, Gd原子磁矩较大但Ga空
位引入磁矩值 (mtot −mGd)较小; 而当Ga空位距

离较远时, Gd原子磁矩较小但Ga空位引入磁矩值
较大. 这一结果与表 2的结果基本一致, 也就是说
Ga空位的密集分布能使Gd的单原子磁矩变大, 但
同时使Ga空位引入磁矩值变小. 因此, 掺杂体系
中Gd原子磁矩和晶胞总磁矩大小与Ga空位的位
置有很大的关系.

表 2 Ga30GdVGa5N36-y缺陷复合体系中Gd原子磁矩
和晶胞总磁矩, y对应图 2中的模型
Table 2. The Gd atomic magnetic moment and to-
tal magnetic moment in Ga30GdVGa5N36-y, with y

corresponding to the model in Fig. 2.

名称 mGd/µB mtot/µB

Ga30GdVGa5N36-(a) 8.096 17.178

Ga30GdVGa5N36-(b) 8.258 17.428

Ga30GdVGa5N36-(c) 11.483 21.110

Ga30GdVGa5N36-(d) 7.815 18.744

Ga30GdVGa5N36-(e) 8.111 18.742

Ga30GdVGa5N36-(f) 8.209 18.899

表 3 Ga33GdVGa2N36-X缺陷复合体系的晶格参数和磁矩值, X代表两个Ga空位的距离 (Å)
Table 3. Lattice parameters and magnetic moments in Ga33GdVGa2N36-X, withX representing the distance
between two Ga vacancies (Å).

名称 a/Å b/Å c/Å mGd/µB mtot/µB mtot −mGd/µB

Ga33GdVGa2N36-3.189 6.561 9.766 15.827 7.556 11.618 4.062

Ga33GdVGa2N36-7.993 6.530 9.809 15.933 7.235 11.312 4.077

Ga33GdVGa2N36-10.371 6.546 9.831 15.944 7.186 11.279 4.093

Ga33GdVGa2N36-16.527 6.547 9.826 15.945 7.176 11.289 4.113

3.2 缺陷复合体的形成能

前面从理论上探讨了Ga缺陷处于不同位置时
Gd原子磁矩和晶胞磁矩的情况. 实验中很难测定
Ga空位的位置, 而理论上可能通过计算不同缺陷
的形成能或者掺杂原子和空位的相互作用能来判

定缺陷复合体系形成的难易程度. 表 4和表 5分别
给出了图 2和图 3中缺陷复合体模型中空位下Gd
原子的形成能∆Ed(Gd)和Gd掺杂下空位的形成
能∆EGd(d). 两种形成能定义如下 [27]:

∆Ed(Gd) = EGd+d − Ed + µGa − µGd, (1)
∆EGd(d) = EGd+d − EGd + nGaµGa, (2)

其中, EGd+d表示缺陷复合体的总能量, Ed表示

在只有空位缺陷而没有Gd 掺杂情况下的总能量,
EGd表示在只有Gd掺杂而没有空位缺陷情况下的

总能量, µGa和µGd分别表示Ga原子和Gd原子的
化学势能, nGa表示去除Ga原子的个数.

表 4 图 2中缺陷复合体模型中Gd原子形成能∆Ed(Gd)
和空位形成能∆EGd(d)
Table 4. Formation energy ∆Ed (Gd) of Gd atom and
formation energy ∆EGd(d) of Ga vacancy in Fig. 2.

名称 ∆Ed(Gd)/eV ∆EGd(d)/eV

Ga30GdVGa5N36-(a) −0.081 38.874

Ga30GdVGa5N36-(b) 0.287 39.312

Ga30GdVGa5N36-(c) −16.545 22.448

Ga30GdVGa5N36-(d) 1.163 40.448

Ga30GdVGa5N36-(e) −0.310 39.019

Ga30GdVGa5N36-(f) −0.043 39.493
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表 5 图 3中缺陷复合体模型中Gd原子形成能∆Ed(Gd)
和空位形成能∆EGd(d)
Table 5. Formation energy ∆Ed(Gd) of Gd atom and
formation energy ∆EGd(d) of Ga vacancy in Fig. 3.

名称 ∆Ed(Gd)/eV ∆EGd(d)/eV

Ga33GdVGa2N36-3.189 −3.090 14.214

Ga33GdVGa2N36-7.993 −3.289 16.527

Ga33GdVGa2N36-10.371 −3.116 14.087

Ga33GdVGa2N36-16.527 −2.080 14.174

从表 4中可以看出, 六种Ga空位缺陷复合
体系中Ga30GdVGa5N36-(c)中Gd原子的形成能
∆Ed(Gd)和Ga空位的形成能∆EGd(d)都为最低,
说明这种缺陷结构较为稳定. 然而, 与在本征缺陷
体系中掺杂Gd原子相比, 在Gd原子掺杂体系中
引入Ga空位要难得多. 同时由前面磁矩结果发现,
Ga30GdVGa5N36-(c)结构中Gd 原子磁矩最大, 这
一结果与Thiess等 [26]所预言的Ga空位团簇分布
结构最稳定并且Ga空位团簇可能会导致Gd磁矩

增大的结果相符合. 从表 5分析发现不同距离空位
的形成能区别不是很大. 总体上Ga空位分布在Gd
原子附近时形成能较低, 也就是说Ga空位应该倾
向于出现在掺杂原子Gd附近.

3.3 电子态密度分析

图 4为单Gd原子掺杂和Gd原子与Ga空位或
N空位形成的五种掺杂GaN体系的态密度图, 为了
分析各原子中电子的态密度也给出了Ga15GdN16

和Ga14GdVGaN16的分波态密度图. 研究发现,
掺杂Gd后的GaN能带带隙相比纯净GaN的变
小 [16], 带隙约为 1.47 eV. 从分波态密度图可以
看出, 价带主要来自N的 2p电子、Gd 的 5d电子和
Ga的4s与4p 电子的贡献, 价带底附近的尖峰态密
度来自于Gd的 4f电子的贡献, 导带部分的能态也
主要来自N的 2p电子、Ga的 4s和 4p电子、Gd的
5d和4f电子的贡献.
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图 4 (网刊彩色) GaN:Gd缺陷复合体系 (图 1 )的态密度

Fig. 4. (color online) Density of states of defect complex GaN:Gd (see Fig. 1).
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Fig. 5. (color online) Density of states for GaN:Gd with six types of Ga vacancies (see Fig. 2).
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另外, 从态密度图分析可知, Ga15GdN16体系

的磁矩主要来自Gd原子中 4f电子的贡献. 对于既
有Gd原子又有Ga空位的体系Ga14GdVGaN16和

Ga14GdVGa2N16, Ga空位附近的N-2p电子产生自
旋极化, 从而使得自旋向下轨道的禁带中出现杂质
能级, 体系中引入磁矩, 并且随着Ga空位的增加,
禁带中的杂质能级会变密, 引入磁矩也增加. 对于
N空位体系Ga15GdVNN15和Ga15GdVN2N14, N
空位的存在使得体系向低能方向移动, 但几乎
不引入磁矩. 此外, 可以看到处于N形成的晶场中
Gd的 4f 电子能级产生分裂, 在四个N形成的四面
体晶体场中, Gd的 f能量范围为−6.9—−6.8 eV和
−6.59—−6.45 eV, 能量分裂间隔为 0.21 eV; 在三
个N形成的晶场中能量范围为−9.019—−8.88 eV
和−8.8—−8.66 eV, 能量间隔为0.08 eV; 在两个N
的晶场中能量范围为−9.49—−9.36 eV和−9.27—
−9.13 eV, 能量间隔为0.09 eV.

图 5为 6种不同Ga空位体系 (图 2 )的总态密
度和分波态密度. 相比于前面一个或两个Ga空位
的情况, 当有 5个Ga空位存在时, 带隙中的杂质能
级变得更多. Gd原子的 4f电子能级所占的区域有
点向高能量方向拓宽, 这引起了 4f电子磁矩的增
大, 同时5d电子也明显贡献了一定的磁矩.
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图 6 Ga33GdVGa2N36-X的态密度图 (a) X =

3.189 Å; (b) X = 7.993 Å; (c) X = 10.371 Å;
(d) X = 16.527 Å
Fig. 6. Density of states of Ga33GdVGa2N36-X with
X = 3.189 Å (a), X = 7.993 Å (b), X = 10.371 Å (c),
X = 16.527 Å(d).

图 6为对应图 3中四种不同Ga空位距离掺杂
体系的态密度. 随着Ga空位之间距离的增加, Ga
空位与Gd原子间的距离也在增大, 体系的态密度
变化不大. 我们发现随着Ga空位距离的增大, Gd
原子的 4f电子能级劈裂变小, 可以推断出当Ga空
位远离Gd原子时, Gd原子的 4f 电子磁矩受影响
会变小, 因此Gd单原子磁矩增加量也小.

4 结 论

本文利用第一性原理方法计算了Gd掺杂
GaN以及Gd与Ga空位或N空位形成的缺陷复合
体的晶格常数、电子结构等性质. 结果发现: 1)掺
入Gd原子以后, GaN的晶格常数增大, GaN的禁
带宽度变小; 2)单个Gd原子掺杂能够在GaN半导
体中引入大约 7 µB的磁矩; 当存在Gd与本征缺陷
Ga 或N空位形成的缺陷复合体时, N空位对Gd原
子磁矩和体系总磁矩影响都很小, Ga空位能引入
约 2 µB的磁矩; 3) Ga空位分布密集时, 缺陷形成
能低,缺陷结构较为稳定,同时Ga空位集中分布可
以导致Gd 单原子磁矩增大, 但同时使Ga空位引
入磁矩变小; 4) Ga空位分布较为分散时, Gd原子
磁矩变化不大, 但由Ga空位引入的磁矩较大. 可
以推断Ga空位之间强的相互作用会导致Gd原子
磁矩变大, 同时也导致每个Ga空位引入磁矩变小.
此研究结果对实验上解释GaN:Gd 体系中大的Gd
原子磁矩的起源有一定指导意义.
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Abstract
In recent years, GaN doped with Gd (GaN:Gd) has attracted much attention due to its potential applications

in spintronic devices since the high temperature ferromagnetism and the colossal magnetic moment were observed in
GaN:Gd. However, the microscopic nature of ferromagnetism in GaN:Gd still is controversial. We investigate the crystal
parameters, magnetic moment, formation energies, and electronic structures of the defect complexes formed by Gd and
native Ga (or N) vacancies in GaN by using the first-principles method based on the density functional theory. The
calculated results show that the energy band gap of GaN:Gd becomes indirect and its width becomes small compared
with that of GaN. The lattice constants of GaN:Gd expand due to the larger ionic radius of Gd than that of Ga atom,
while they shrink when the Gd atom and Ga vacancies coexist. In the case of the isolated Gd dopant, the Gd-4f electrons
lead to a magnetic moment of about 7 µB in GaN:Gd. For the defect complex, one Ga vacancy can introduce a magnetic
moment of about 2 µB, while N vacancy has little effect on the total magnetic moment. In addition, when we focus on
the defect complex composed of Gd and five neighboring Ga vacancies, we find that the magnetic moment of per Gd
atom and the total magnetic moment depend strongly on the concentration and position of Ga vacancies. When the
Ga vacancies are distributed loosely near the Gd atom, the magnetic moment of Gd atom increases slightly, while for
the closely-distributed Ga vacancies the Gd magnetic moment can be increased by 2 µB. We infer that the interactions
among Ga vacancies result in the large magnetic moment of Gd atom. It is also found that the formation energy is very
small when the Ga vacancies are distributed thickly around the Gd atom in GaN:Gd. Our results are in qualitative
agreement with the results from other studies (Thiess A, et al. 2012 Phys. Rev. B 86 180401; Thiess A et al. 2015 Phys.
Rev. B 92 104418), where Ga vacancies were proposed to tend to cluster in GaN:Gd and induce the large magnetic
moment of Gd. Moreover, the effect of distance between the Gd atom and Ga vacancies on the Gd magnetic moment
is also discussed. It is found that the Gd magnetic moment is relatively large when Ga vacancies are close to the Gd
atoms.

Keywords: GaN, rear-earth doping, electronic structure, magnetism

PACS: 71.20.–b, 75.50.–y, 75.75.Lf DOI: 10.7498/aps.65.127102

* Project supported by the National Natural Science Foundation of China (Grant Nos. 11204064, 51271071) and the Scientific
Research Project of Hebei Province High Level Talents in Colleges and Universities, China (Grant No. GCC2014023).

† Corresponding author. E-mail: liyingphy@126.com

127102-9

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://dx.doi.org/10.7498/aps.65.127102

	1引 言
	2计算模型和方法
	2.1 计算模型
	Fig 1
	Fig 2
	Fig 3

	2.2 计算方法

	3结果与讨论
	3.1 晶体参数与磁矩
	Table 13
	Table 2
	Table 3

	3.2 缺陷复合体的形成能
	Table 4
	Table 5

	3.3 电子态密度分析
	Fig 4
	Fig 5
	Fig 6


	4结 论
	References
	Abstract

