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在局域密度理论（)*+）和广义梯度理论（,,+）的基础上计算了 -./，,01，,0+2，345 和 6.7 五种化合物半导体材

料中的正电子湮没信息，包括化合物半导体材料中的自由态正电子的湮没寿命；还有不同类型空位（单空位，双空

位）附近俘获的束缚态正电子密度分布和湮没率分布，以及束缚态正电子的湮没寿命 8
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( I 引 言

化合物半导体材料是除元素半导体材料 34，,D
外的另一类重要的半导体材料 8它作为基础材料，在

国防和民生的各个领域都有着极为广泛的应用，是

现代电子产业，光产业等必不可少的重要材料 8研究

化合物半导体材料的电子结构和本征缺陷，对于深

入研究化合物半导体的生长机理和导电机理，对于

探索已合成化合物半导体的新应用和开发新的化合

物半导体都有着重要意义 8
正电子技术由于其对材料的结构和缺陷的敏感

性以及其无损测量等优点成为材料研究中的重要领

域，实验测量的正电子寿命的大小和浓度可以反映

材料的结构，缺陷的类型和缺陷的浓度，从而为我们

确定材料的组成和缺陷提供重要的参考信息［(—#］8
正电子理论计算是正电子研究的主要领域之一，一

个好的正电子研究要求正电子实验测量结果与理论

计算值的符合，确定结构或者缺陷类型的基础上的

正电子计算结果与实验测量值的对比，可以为实验

结果提供清晰而准确的物理图像，从而有力地支持

和解释正电子实验测量数据［<—((］8用正电子理论方

法研究化合物半导体材料中的正电子湮没行为，对

于化合物半导体材料的加工工艺的改进，半导体技

术原理的探索和发现都有着一定的积极意义 8
本文在局域密度近似（)*+）和广义梯度近似

（,,+）基础上计算了 -./，,01，,0+2，%J>345，6.7 五

种化合物半导体中的正电子湮没行为 8

" I 理论基础

在正电子理论计算的 +K3L7 方法中，正电子在

材料中的势能看作正电子的库仑势能和关联势能之

和［<］，即

! M !BNOO P !B， （(）

其中 !BNOO表示正电子感受到的关联能，!B 表示正电

子感受到的库仑势能 8
材料中的电子密度看作原子的电子密度的空间

求和，即

" Q（ #）M "
$
"(0GN?（ # Q %$ ）， （"）

其中 "(0GN?是单个原子的电子密度分布，求和号下的

$ 表示对所有原子求和，%$ 是原子的坐标 8
材料中的库仑势能看作原子库仑势能的空间求

和，即

!B（ #）M "
$
!(0GN?（ # Q %$ ）8 （#）

正电子与电子的关联能采用 ;NON.2R4 和 14D?4.D. 的

公式 8
求得正电子势能后代入 3BCOSH4.TDO 方程中迭代

求得正电子波函数!（ #）后得到正电子的密度分布

" P（ #），代入正电子湮没率公式中求得正电子的湮

没率和寿命 8
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在局域密度近似（!"#）中，湮没率可简化为［$］

! %!!&’ "!( !# )（ !）# *（ !）"（# * ）

%!( !# )（ !）#（# *（ !））， （$）

"（# * ）表示正电子所在位置由于正电子对电子库

仑吸引，电子密度增大程度的增强因子 +#（ # *（ !））

表示密度为 # *（ !）的均匀电子气中的正电子湮没

率，对于正电子与电子的湮没率#（ # *（ !））可用公

式表示为［$］

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

) ’-.&04 !23&/ ) ,
4 , * ,

$( )
5

!./ ， （2）

其中$5 为要计算材料的高频介电常数 +对于导体，

高频介电常数$5 % 5 +对于半导体和绝缘体，高频

介电常数为有限值 + ! / 与电子密度 # * 的关系为 # *

% .
$!!./

+

在广义梯度近似（66#）中，正电子与电子关联

能不仅是密度的函数，还是密度梯度的函数

$66#
7899 % $!"#

7899（# *（ !））:*%$3.， （4）

其 中 % 一 般 取 为 ’-&&，$ %

"

# & 3 #%( );< %

"

=># & 3 %&
;<，在原子制单位下，%;< % （$3!）&" <，&<

是电子的费米动量 +
同样的，在广义梯度理论中，湮没率公式中的增

强因子不仅是电子密度的函数，也是电子密度梯度

的函数

!66# %（, * !）:*%$， （?）

其中

!（ ! /）% , ) ,-&. ! / * ’-’?$& !&/ ) ,
4 !./ + （0）

计算的五种半导体化合物的晶体结构和晶格常数如

表 , 所示 +

表 , 半导体化合物的晶体结构和晶格常数

半导体类型 晶体结构 晶格常数3@

A>B 六方密排（C7D） ’ % .-&2，" % 2-&,

6EF 六方密排（C7D） ’ % .-,01，" % 2-,02

6E#/ 闪锌矿结构（面心立方 G77） ’ % 2-4$

HIJK（4L） 六方密排（C7D）（E7ME7M） ’ % .-’0，" % 2-’$

N>O 闪锌矿结构（面心立方 G77） ’ % 2-041

. - 计算结果

计算出的 A>B 中 A> 单空位附近的（’’’,）原子

平面上的束缚态正电子波函数分布和湮没率分布如

图 , 所示 +
6E#/ 中 #/ 单空位附近的（’’,）原子平面上的束

缚态正电子波函数分布和湮没率分布如图 & 所示 +

图 , A>B 中 A> 单空位附近（’’’,）原子平面正电子波函数（E）和湮没率分布（M）

N>O 中 O 空位附近的（’’,）原子平面的正电子波

函数分布和湮没率分布如图 . 所示 +
作出 A>B 中 B 单空位附近束缚态正电子湮没

率随到空位中心距离变化的一维分布，并加上 A> 单

空位附近的正电子湮没率随到空位中心的一维分布

作为比较，如图 $ 所示 +从图中可以看出，A> 空位不

远处的正电子湮没率的一维分布出现一个极值并迅

速衰减到 ’，显示出一个很强的局域形式，暗示着束

缚态正电子的形成，与之相对应的是 B 空位附近的

正电子湮没率一维分布随着到空位中心距离的增大
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图 ! "#$% 中 $% 单空位附近（&&’）原子平面正电子波函数（#）和湮没率分布（(）

图 ) *+, 中单 , 空位附近（&&’）原子平面的正电子波函数分布（#）和湮没率分布（(）

而增大，这表示空位附近的正电子依然可以运动到

图 - .+/ 中 / 双空位附近（&&&’）原子平面正电子波函数（#）和湮没率分布（(）

晶体的其他区域并与那儿的电子发生湮没，因此 /
空位不能俘获正电子而形成束缚态 0与之相同，"#1
单晶中的 1 单空位，234567 中的 7 单空位都不能俘

获正电子而束缚态正电子，因此没有单空位寿命 0
计算出的 / 双空位附近的（&&&’）原子平面上的

束缚 态 正 电 子 波 函 数 分 布 和 湮 没 率 分 布 如 图 -
所示 0

计算出的 "#1 单晶中 1 双空位附近（&&&’）平

面的束缚态正电子波函数分布和湮没率分布如图 2
所示 0

计算出的 "#$% 中 $% 双空位附近（&&’）原子平

图 8 .+/ 中 /，.+ 单空位附近束缚态正电子湮没率随到空位中

心距离变化的一维分布
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图 ! "#$ 中 $ 双空位附近（%%%&）平面的束缚正电子波函数（#）和湮没率分布（’）

图 ( "#)* 中 )* 双空位附近（%%&）原子平面的正电子波函数（#）和湮没率分布（’）

面上 的 正 电 子 波 函 数 分 布 和 湮 没 率 分 布 如 图 (
所示 +

基于 ,-) 和 "") 的 )./01 方法计算的正电子

寿命值与文献实验测量值比较，如表 2 所示 +

表 2 345，"#$，"#)*，!67/89，:41 中的各种正电子寿命计算值

化合物 类型
,-) 计算值

;<*
"") 计算值

;<*
文献实验值

;<*

345

体寿命

34 单空位

5 单空位

34 双空位

5 双空位

3475 双空位

&=>
&>>
无

&?>
&!!
2&2

&((
2@(
无

2A?
&>>
2!!

&(%［&2］

2@%［&2］

"#$

体寿命

"# 单空位

$ 单空位

"# 双空位

$ 双空位

"#7$ 双空位

&=%
&>!
无

&?@
&==
2%?

&A@
2&=
无

22(
&!&
2@>

&!%［&@］ &!A［&=］

续表 2

化合物 类型
,-) 计算值

;<*
"") 计算值

;<*
文献实验值

;<*

"#)*

体寿命

"# 单空位

)* 单空位

"# 双空位

)* 双空位

"#7)* 双空位

2&@
2=!
2=2
2A@
2A(
2>>

22&
2!@
2AA
2(=
2(&
@&?

22?［&A］

2!2［&!］ 2A>［&(］

2A(［&>］

!67/89

体寿命 &@( &@& &@!［&?］&==［2%］

/8 单空位 &!( &(> &(!［2&］

9 单空位 无 无

/8 双空位 &(A &?& 2&%［2&］

9 双空位 &=2 &==
/879 双空位 &?% 2%@ 2%?［22］

:41

体寿命 2@% 2@( 2@= B 2=&［2@，2=］

:4 单空位 2(! 2?= 2>@［2A］

1 单空位 2=@ 2AA 2=%［2!］

:4 双空位 2>> @&@
1 双空位 2A2 2!A

:471 双空位 @&A @=A @@%［2!］
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!" 结 论

基于 #$% 和 &&% 的 %’()* 方法计算出了化合

物半导体中的自由正电子和单空位及双空位附近的

束缚正电子的寿命值，计算显示 +,- 中的 - 单空

位，&./ 中的 / 单空位和 (01 中的 1 空位都不能俘

获正电子而形成束缚态正电子，其他类型的单空位

和所有的双空位都可以俘获正电子而形成束缚态 2
&&% 计算出的正电子寿命值与文献中的实验测量

值符合 2 #$% 计算出的正电子寿命值一部分与实验

结果符合，一部分有一定的偏差 2
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