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摘要：利用基于第一性原理的FLAPW方法计算了CdTe和HgTe的能带结构和态密度．引进并利用快速搜索法计算 

了体系平衡时的晶格常数，相对于传统方法，更快速地得到了准确的平衡态的晶格常数．本文在计算得到与实验结 

果符合很好的能带结构和态密度的同时，对比分析了基于LSDA和GGA计算所得的结果． 
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Abstract：The electronic band structures of CdTe and HgTe were calculated with FLAPW method based on first Principles 

density functional theory．The Brent method Was introduced to optimize the lattice constant．In comparison with convention- 

al methods the Brent method can give more accurate an d faster result．The result of band structure and density of state pres- 

ented here well agree with experiment，moreover the results based on LSDA and GGA are compared and discussed． 
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引言 

自从20世纪60年代密度泛函理论(Drr)建立 

并在局域密度近似(LDA)下导出著名的Kohn．Sham 

(KS)方程以来  ̈J，DFI"一直是凝聚态物理领域计 

算电子结构及其特性最有力的工具．在基于DFI"的 

第一性原理的计算方法中全电子势线性缀加平面波 

(FLAPW)方法正在逐渐成为第一性原理基态电子 

结构自洽计算的标准方法之一 ．这些方法正在对 
一 些重要的光电子材料特性认识起着越来越明显的 

作用． 

Hg。
一  cd Te(MCT)是一种重要的窄禁带半导体 

材料广泛用于红外探测器材料 J．赝二元系化合物 

Hgl一 cd Te(0< <1)可以看作是 HgTe和CdTe的 

混晶．CdTe是一种宽禁带半导体材料，而 HgTe则是 
一 种具有半金属特性的材料，对两种材料物理性质 

的深入研究是对 MCT深入研究的基础．然而．就我 

们所知，利用第一性原理探索窄禁带半导体及相关 

材料的物理性质的研究还比较少，勿庸置疑，第一性 

原理是对窄禁带半导体材料进行研究的重要手段， 

同时，不同的关联函数的选取对这类材料的计算会 

产生很大的影响．本文利用基于第一性原理的 

FLAPW方法对 CdTe和 HgTe体系的能带结构、态 

密度等进行了计算，并且对比了分别基于局域自旋 

密度近似(LSDA)和广义梯度近似(GGA)的结果． 

在对体系晶格常数的优化过程中，为了提高晶格常 

数的优化效率，在计算 中引进 了快 速搜 索法 

(Brent)，并对Brent方法和传统晶格常数优化方法 
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density functional theory.η】e Brent method was introduced to optimize the lallice constanl. In comparison with convention­

al methods the Brent method can give more accurate and faster result. The r吧sult of band structure and density of state pres­
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引富

自从 20 世纪 60 年代密度泛函理论( DIT) 建立

并在局域密度近似(LDA)下导出著名的 Kohn喃Sham

( KS)方程以来[IJ] ， DFT 一直是凝聚态物理领域计

算电子结构及其特性最有力的工具.在基于 D川的

第一性原理的计算方法中全电子费钱性辍加平面被

(FLAPW)方法正在逐渐成为第一性原理基态电子

结构自治计算的标准方法之一[3 J 这些方法正在对

一些重要的光电子材料特性认识起着越来越明显的

作用.

Hgl_xCdx Te( MCT)是一种重要的唯禁带半导体

材料广泛用于红外探测器材料[4 J 腐二元系化合物

Hgl_xCdx Te(O <x < 1) 可以看作是 HgTe 和 CdTe 的

?昆晶. CdTe 是一种宽禁带半导体材料，而 HgTe 则是

一种具有半金属特性的材料，对两种材料物理性质

的深入研究是对 MCT 深入研究的慕础.然而，就我

们所知，利用第一性原理探索窄萧带半导体及相关

材料的物理性质的研究还比较少，勿庸置疑，第一性

原理是对窄禁带半暗体材料进行研究的重要手段，

问时，不间的关联函数的选取对这类材料的计算会

产生很大的影响.本文利用基于第一性原理的

FLAPW 方法对 CdTe 和 HgTe 体系的能带结构、态

密度等进行了计算，并且对比了分别基于周域自旋

密度近似( LSDA) 和广义梯度近似( GGA) 的结果.

在对体系晶格常数的优化过程中，为了提高晶格常

敬的优化效率，在计算中引进了快速搜索法

(Brent) ，并对 Brent 方法和传统晶格常数优化方法
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进行了对比．本文选用的计算软件为基于FP—LAPW 

方法的WIEN2K ． 

1 基本理论 

单电子近似的近代理论是在密度泛函理论的基 

础上发展起来的 ．建立于 Hohenberg—Kohn定理 

基础上的密度泛函理论不但给出了将多电子问题简 

化为单电子问题的理论基础，同时也成为分子和固 

体的电子结构和总能计算的有利工具 ．固体能带 

的计算实际上包括两方面的内容：一是要建立一个 

合理的单电子哈密顿量，也就是寻求一个合理的周 

期性势场，在DFT中将相互作用项归入到交换关联 

势中．考虑到问题的复杂程度，目前基于第一性原理 

的总能计算的各种方法中均采用局域密度近似 

(LDA)或广义梯度近似(GGA)来处理交换关联势 

V ．对于 LDA是用一均匀电子气的交换关联 

能密度代替非均匀电子气的交换关联能密度，这样 

K—S方程中的交换关联势可以近似为 

(r)= 6E [P(r)] 

其中，E 为交换关联能，P(r)为电子密度．LDA近似 

忽略了在r点附近电子气不均匀对单电子交换关联 

能的影响，在 GGA下则考虑到了电子密度不均匀的 

影响， 可以表述为 

， 
6E [P(r)] p(r) (r)] 

= 一  = 一  

(r) (r) 

一

v ． (2)7 ’ a 
P(r) ’ 

实际计算中交换关联势有很多种近似表达式， 

在本文中基于 LSDA的计算采用了 Ceperley—Alder 

交换关联近似 “J，基于 GGA的计算采用了文 

献  ̈中的交换关联势． ， 

固体能带计算的另一个主要内容就是求解薛定 

谔方程或 Ks方程，其中包括将晶体波函数按合理 

的基函数展开．1937年J．C．Slater为了克服固体电 

子结构计算的原胞法的缺点，提出了缀加平面波法 

(APw) ，为了克服APw方法在计算上和概念上 

的困难，Andersen 1975年在 APW基函数的基础上 

引进了线性化的概念，从而形成了线性缀加平面波 

法(LAPW) 14]，迄今为止 FLAPw方法已经逐渐发 

展成为基于DFT基础上的计算最为准确的一种第 
一 性原理计算方法 ．FLAPw方法的基本思想是 

将组成固体中的原胞分为两个区域，以原子中心的 

球形区(即所谓的 Muffin—tin球，或 MT球)和球间 

区，在MT球内认为波函数，势场及电荷密度都具有 

球对称性，这样在 MT球内的波函数可以按照具有 

球对称的径向波函数与球谐函数的乘积展开，而在 

球间区认为势场的变化比较平缓(通常取为常数 

势)，可以按照平面波的方法展开，并要求 MT球内 

和间隙区的波函数和波函数的一阶导数在 MT球面 

上连续，这样可以得到LAPW的基函数如下： 

f C e““”一 r∈， 

(r)={ ‘ 。 

【∑[』4 (r)+ (r)] (r)．r∈5 

(3) 

其中，Q为原胞的体积C。、A B 为展开常数，它们 

的数值可以根据波函数的连续和归一化条件确定， 

／／, (r)是径向 K—S方程的解，／／, (r)是对能量的一阶 

导数． (r)为球谐函数．，、5分别表示球间区和 MT 

球内的区域． 

有了这样的势场划分方式、交换关联能的近似 

和式(3)的波函数展开形式就可以通过自洽的方式 

求解 K—S方程．首先给定初始电子密度分布 P。 

(r)，解泊松方程，得到势函数；在 MT球区，取势函 

数的球对称部分，解径向薛定谔方程，其解作为球内 

基函数．在间隙区，由于势函数变化较平缓，仅需解 

亥姆霍兹方程即可，其解为贝塞尔函数及汉克尔函 

数的线性组合，将其作为间隙区的基函数，同时保证 

相应的基函数在 MT球面上连续可微．利用 Ray． 

1eigh．Ritz变分原理解 K—S方程，求出电子波函数， 

得到新的电子密度分布P．(r)．对以上过程进行叠 

代，可求得问题的自恰解，关于 FLAPW 的详细阐 

述，见文献[15]． 

2 计算结果及讨论 

CdTe和 HgTe的晶格结构 同是 闪锌矿结构． 

CdTe为宽禁带直接带隙半导体材料，最小带隙在r 

点，禁带宽度为 1．605eV，而HgTe为半金属，带隙一 

般认为为0～0．3eVl16]．其固体物理学原胞取法为： 

两种材料的Te原子均位于晶胞的顶点，而 Cd、和 

Hg位于晶胞的1／4对角线上． 

Te原子的价电子取5s 5p ，4dm为半芯态，其余 

电子为芯态．Cd原子的价电子取5s ，4dⅢ为半芯态， 

其余电子为芯态．Hg原子的价电子取6s ，5dm态为 

半芯态，其余电子为芯态． 

2．1 体系的总能及晶格常数的优化 

在第一性原理计算中得到晶格常数的计算值是 
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进行了对比.本文选用的计算软件为基于 FP-LAPW

方法的 WIEN2K[5J.

1 荔本理论

单电子近似的近代理论是在密度泛函理论的基

础上发脆起来的[ 1.2J 建立于 Hohenberg-Kohn 定理

基础上的密度泛函理论不但始出了将多电子问题简

化为单电子问题的理论基础，同时也成为分子和罔

体的电子结构和总能计算的有利工具[6J 固体能带

的计算实际上包括两方面的内容:一是要建立)个

合理的单电子哈密顿囊，也就是寻求一个合理的周

期性势场，在 DFT 中将相互作用项归入到交换关联

势中.考虑到问题的复杂程度，目前基于第一性原理

的总能计算的各种方法中均采用周城密度近似

(LDA)或广义梯度近似(GGA) 来处理交换关联势

VJ74]. 对于 LDA 是用一均匀电子气的交换关联

能密度代替非均匀电子气的交换关联能密度，这样

K-S 方程中的交换关联势可以近似为

SE旷 [ρ (r) ] 
V.c (r) 立市~'\'" (1) 

伽(r)

其中 ， E.c为交换关联自旨，ρ (r) 为电子密度. LDA 近似

忽略了在 r 点附近电子气不均匀对单电子交换关联

能的影响，在 GGA 下则考虑到了电子密度不均匀的

影响，几可以表述为

" 8E时 [ρ(r)J ð[ρ (r)8，， (r) ] 
u …… 
• xc 8，ρ (r) ð，ρ (r) 

'v ~[ρ(r)8，， (r) ] 
ð 'V ρ (r) 

(2) 

实际计算中交换关联势有很多种近似表达式，

在本文中基于 LSDA 的计算采用了 Ceperley唰Alder

交换关联近似[川11 基于 GGA 的计算采用了文

献[叫中的交换关联势.

团体能带计算的另一个主要内容就是求解薛定

愕方程或 KS 方程，其中包括将晶体波函数按合理

的基嗣数展开.1937 年 J. C. Slater 为了克服回体电

子结构计算的原胞法的缺点，提出了摄加平面波法

(APW)[l3] ，为了克服 APW 方法在计算上和概念上

的困难， Ander8en 1975 年在 APW 基函数的基础上

引进了线性化的概念，从而形成了线性缀加平面被

法(LAPW) [14J ，迄今为止 FLAPW 方法已经逐渐发

展成为基于 D盯基础上的计算最为准确的一种第

一性原理计算方法[川. FLAPW 方法的基本思想是

将组成回体中的原胞分为两个区域，以原子中心的

球形区(即所谓的 Muffin-tin 球，或 MT 球)和球间

区，在 MT 球内认为波函数，势场及电荷密度都具有

球对称性，这样在E MT 球内的被嗣数可以接照具有

球对称的径向波函数与球谐函数的乘积展开，而在

球间区认为势场的变化比较平缓(通常取为常数

势) ，可以按照早回波的方法展开，并要求 MT 球内

和间隙区的被嗣数和榄函数的一阶导数在 MT 球面

上连续，这样可以得到 LAPW 的基函数如下:

f斗JCJhk)r r e I 
ψ (r) 口 ~a叫 γv

l 号 [A'mu， (r) + B1mÚI(r) ] Y1m(r). r E 5 

(3) 

其中，0 为原胞的体积 CCAlm 、B1m为展开常数，它们
的数值可以根据波函数的连续和归一化条件确定，

ul (r) 是径向 K-S 方程的解，乌 (r) 是对能量的一阶

导数.Y认 r) 为球谐函数.1 ，5 分别表示球问院和 MT

球内的区域.

有了这样的势场划分方式、交换关联能的近似

和式(3) 的波函数展开形式就可以通过自陆的方式

求解 K-S 方程.首先给定初始电子密度分布 Po

(r) ，解的松方程，得到势函数;在 MT 球区，取势函

数的球对称部分，解径向薛定愕方程，其解作为球内

基函数.在间隙区，由于势函数变化较平绩，仅需解

亥姆摇摇方程即可，其解为贝塞尔踊数及汉克尔闹

数的线性组合，将其作为间隙区的基函数，同时保证

相应的基函数在 MT 球面上连续可微.利用 Ray­

leigh…Ritz 变分原理解 K…S 方程，求出电子被函数，

得到新的电子密度分布 ρ1 ( r). 对以上过程进行提

代，可求得问题的自恰解，关于 FLAPW 的详细阐

述，见文献[ 15] . 

2 计算结果及讨论

CdTe 和 HgTe 的晶格结构同是闪饵矿结构­

CdTe 为宽禁带直接带隙半导体材料，最小带隙在 r

点，禁带宽度为1. 605eV ，而 HgTe 为斗是金属，带隙一

般认为为 0- O. 3eV[16 J . 其固体物理学服胞取法为:

两种材料的 Te 原子均位于晶胞的顶点，而 Cd 、和

Hg 位于晶胞的 114 对角线上.

Te 原子的价电子取 5825旷， 4dlO为半芯态，其余

电子为芯态. Cd 原子的价电子取 582 ， 4dlO为半芯态，

其余电子为芯态. Hg 原子的价电子取 682 ， 5dl015为

半芯态，其余电子为芯态.

2.1 体系的总能及晶楠常散的优化

在第一性原理计算中得到品格常数的计算值是
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图l 传统方法优化品格常数的取点分布和总能随晶格 
常数的变化 

Fig．1 The distribution of the lattice constant in the tradi— 

tional optimized method and the total energy as a function of 

the constant 

图2 Brent方法进行品格常数优化过程中的取点分布 

及总能变化 
Fig．2 The distribution of the lattice constant and the total 

energy as a function of the constant in Brent method 

一 个很重要的前提工作．通常的做法是，在晶格常数 

实验值附近均匀选取若干点，分别计算体系的总能， 

然后对所计算的结果进行拟合并求得极小值，将这 

个极小值对应的晶格常数作为体系平衡时的晶格常 

数．该种做法的一个缺点是所取的计算点不能太少， 

否则将影响拟合时的精度，导致计算机用时增加．本 

文计算采用了一维快速搜索法(Brent方法) j．首 

先根据晶格常数的实验值选定一个合理的晶格常数 

变化的区间，然后根据上一次计算的品格常数和总 

能利用 Brent方法判断下一个晶格常数的取值，这 

样可使品格常数计算所选取的点很快的集中在极小 

值附近，并在一定的计算精度范围内迅速的找到体 

系平衡时的晶格常数，此种方法对于利用自洽方式 

计算总能来优化晶格常数的计算非常适用．CdTe和 

HgTe的晶格常数的实验值 副分别为：6．477A、 

6．460A．在 Brent方法中所选择的计算区间分别为 

[5．859，7．059]、[5．775，6．975]，对所选区间的一 

般的要求是极小值应该在这个区间的，同时区间应 

该是越小越好，这样会加快搜索的速度，减小计算机 

时．图1和图2是对于CdTe基于LSDA进行的晶格 

常数优化的结果所作出的二条曲线，图 1是利用传 

统方法的结果，图中的曲线变化比较平滑，曲线变化 

的趋势与体系总能相对于晶格常数变化的定性分析 

的结果符合的很好．图2就是利用 Brent方法的结 

果．在图中明显看到晶格常数所取的点从第三次计 

算开始就已经很密集的集中在极小值附近了，同时 

对于晶格常数优化的精度可以通过改变计算的次数 

得到提高，该种方法的另一个优点是避免了传统方 

法计算后再拟合过程中所带来的误差．图2中计算 

了8个点(计算区间的2个极值点的总能在 Brent 

方法中是不用计算的，这里主要是为了对比才加入 

了2个点的值)晶格常数的优化值精确到了小数点 

后 3位． 

表 1列出了基于 LSDA和 GGA计算所得的2 

种材料晶格常数的优化值以及晶格常数的优化误 

差，由表 1可以看到基于GGA方法利用体系总能优 

化所得的晶格常数的计算值相对于实验值分别偏高 

2．15％和 1．89％．导致该种结果的原因，与文献 

[19]中所讨论的情况相似．可能是由于 GGA的交 

换关联势中引入的密度梯度，因为在体系平衡位置 

附近晶格常数的改变所导致总能的改变主要来自长 

程库仑相互作用的变化，但是这一变化一般都比较 

平缓，另一个对总能可以产生影响的就是交换关联 

作用，因为交换关联作用对电子密度分布有较大的 

影响，进而影响体系的总能的计算结果．而在固体中 

电子密度变化较缓  ̈(这也是 LSDA框架得以形成 

的基础)，GGA引入了电子密度梯度对交换关联作 

用的影响，该密度梯度可能会高估了固体中的电荷 

密度的变化，进而高估了交换关联作用，而交换关联 

作用使电子在空间上趋向彼此分离，这样，必然会导 

致晶格常数计算值的偏大． 

表1 基于LSDA和GGA优化计算的晶格常数及误差 
Table 1 The optimized lattice parameters and the errors 

based on LSDA and GGA separately 

维普资讯 http://www.cqvip.com 
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Fig. 1 The distribution of the lattice constant in the tradi­
tional optimized method and the total energy as a function of 
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因 2 Brent 方法进行品格常数优化过程中的取点分布
及总能变化
Fig. 2 The distribution of the lattice constant and the total 
energy as a function of the constant in Brent method 

一个很重要的前提工作.通常的做法是，在品格常数

实验值附近均匀选取若干点，分别计算体系的总能，

然后对所计算的结果进行拟合并求得极小值，将这

个极小值对应的晶格常数作为体系平衡时的晶格常

数.该种做法的一个缺点是所取的计算点不能太少，

否则将影响拟合时的精度，导致计算机用时增加.本

文计算采用了一维快速搜索法( Brent 方法) [叫.首

先根据晶格常数的实验值逃走一个合理的晶格常数

变化的区间，然后根据上一次计算的品格常数和总

能利用 Brent 方法判断下一个晶格常数的取值，这

样可使晶格常数计算所选取的点很快的集中在极小

值附近，并在一定的计算精度施围内迅速的找到体

系平衡时的晶格常数，此种方法对于利用自治方式

计算总能来优化晶格常数的计算非常适用. CdTe 和

HgTe 的晶格常数的实验值[叫分别为: 6. 477À 、

6.460λ. 在日rent 方法中所选择的计算区间分别为

[ 5. 859 ,7. 059 J 、 [5.775 ， 6. 975J ，对所选区间的

般的要求是极小值应该在这个民间的，问时眼间应

该是越小越好，这样会加快搜索的速度，减小计算机

时.罔 l 和朋 2 是对于 CdTe 基于lSDA 进行的晶格

常数优化的结果所作出的二条曲线，图 l 是利用传

统方法的结果，闺中的脚线变化比较平滑，曲钱变化

的趋势与体系总能相对于晶楠常数变化的定性分析

的结果符合的很好.阁 2 就是利用 Brent 方法的结

果，在阁中明显着到晶格常数所取的点从第三次计

算开始就巳经很精集的集中在极小值附近了，间时

对于晶格常数优化的精度可以通过改变计算的次数

得到提高，诙种方法的另一个优点是避免了传统方

法计算后再拟命过程中所带来的误差.图 2 中计算

了 8 个点(计算区间的 2 个极值点的总能在日rent

方法中是不用计算的，这里主要是为了对比才加入

了 2 个点的值)品格常数的优化值精确到了小数点

后 3 位.

表 l 列出了基于四日A 和 GGA 计算所得的 2

种材料晶楠常数的优化值以及晶格常数的优化误

差，由表 l 可以看到基于 GGA 方法利用体系总能优

化所得的晶格常数的计算值相对于实验值分别偏高

2.15% 和 1. 890毛.导致诙种结果的原因，与文献

[19J 中所讨论的情况相似.可能是由于 GGA 的交

换关联势中引人的密度梯度，因为在体系平衡位置

附近晶格常数的改变所导致总能的改变主要来自长

程库仑相互作用的变化，但是这一变化一般都比校

平缓，另…个对总能可以产生影响的就是交映关联

作用，因为交换关联作用对电子密度分布有较大的

影响，进而影响体系的总能的计算结果.而在固体中

电子密度变化较援[口1 (这也是lSDA 框架得以形成

的基础) ， GGA 引入了电子密度梯度对交换关联作

用的影响，该窜度梯度可能会商估了固体中的电荷

密度的变化，进而高估了交接关联作用，阳交换关联

作用使电子在空间上趋向彼此分离，这样，必然会导

致晶格常数计算值的偏大.

表 1 基于 LSDA 和 GGA 优化计算的踊格常数及误袭

Table 1 The optimized la削ce par创neters and the errors 

based on LSDA and GGA 

a(λa(λerror( %) error( % ) 

ISDA GGA ISDA GGA 
HgTe 6.4845 6.5991 0.37 2. 15 
CdTe 6.4308 6.5953 -0.71 1. 89 
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2．2 能带结构及态密度 

根据优化后的晶格常数，针对 CdTe和 HgTe这 

2个体系分别计算了基于I_SDA和GGA的能带结构 

和态密度．图3和图4是分别基于GGA和I_SDA计 

算所得的CdTe的能带结构和态密度，图5和图6是 

HgTe分别基于GGA和I_SDA计算所得的能带结构 

和态密度． 

由图3和图4可以看到基于 GGA和I_SDA计 

算所得的能带基本结构没有什么变化，但是基于 

GGA计算得到的CdTe的带隙为0．8365eV，而基于 

LSDA计算所得的带隙为 0．4933eV，这说明广义梯 

度近似在计算能态分布精度上相对于局域密度近似 

确定有所提高．在图5和图6中我们可以看到2个 

能带结构的HgTe的能带出现反转，导带的r 态处 

于价带r。态下，带隙分别为 一1．05、一1．13eV，相 

对试验值偏大，偏大的主要原因是没有考虑自旋轨 

道耦合的影响． 

在本文计算过程中，MT半径的取值会对 CdTe 

的带隙宽度产生一定的影响，当MT半径按照最近 

邻的Cd和Te原子之间的最小距离及2种元素的成 

键比例分割并紧密接触时，计算所得的带隙为 

0．8078eV．当Cd、Te的MT半径同时按相同比例缩 

小的话，带隙有一个变大的趋势，但是如果 MT半径 

过小会导致自洽无法收敛．本文所得的可以收敛的 

带隙的最好结果是 0．8365eV．但是无论是应用那 

种交换关联近似所计算得到的带隙相对实验值都会 

偏小，这就是DFT结合LDA框架下计算电子结构带 

隙值偏小问题，一般认为与LDA忽略了交换关联作 

用的非局域性有关．从本文的计算中可以看出GGA 

对此有了一定程度的改善，但是还没有从根本上解 

决问题． 

3 结语 

本文利用 FLAPW方法对 CdTe和 HgTe的能带 
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图3 基于GGA计算所得 CdTe的色散关系及态密度 
Fig．3 Energy band and density of state of CdTe based on 

the GGA calculation 
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图4 基于 LSDA计算所得的CdTe能带结构和态密度 
Fig．4 Energy band and density of state of CdTe based on 

the LSDA calculation 
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图5 基于GGA计算所得的 HgTe的能带结构和态密度 
Fig．5 Energy band and density of state of HgTe based on 

the GGA calculation 
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图6 基于 LSDA计算所得的HSTe的能带结构和态密度 
Fig．6 Energy band and density of state of HsTe based on 

the LSDA calculation 

结构进行了计算，并对比了基于2种交换关联近似 

的计算结果，通过比较可以看到GGA在计算电子态 

分布精度上较LSDA有所提高，可以认为与 GGA考 

虑到了交换关联的非局域性有关，但是GGA对于交 

换关联的非局域性的恢复程度仍然是一个有待于进 

一 步探索的问题．在晶格常数的优化过程中引进快 

速搜索法，可以很方便的与各种基于自洽计算获得 

体系总能来优化晶格常数的方法相结合，在很大程 
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2.2 能带结构及恋密朦

根据优化后的品格常数，针对 CdTe 和 HgTe 这

2 个体系分别计算了基于 LSDA 和 GGA 的能带结构

和态密度.因 3 和阁 4 是分别基于 GGA 和 1βDA 计

算所得的 CdTe 的能带结构和态密度，因 5 和图 6 是

HgTe 分别基于 GGA 和 LSDA 计算所得的能带结构

和态宿度.

由四 3 和朋 4 日I以看到基于 GGA 和 LSDA 计

算所得的能带基本结构没有什么变化，但是基于

GGA 计算得到的 CdTe 的带隙为 0.8365州，而基于

IβDA 计算所得的带隙为 O. 4933eV ，这说明广义梯

皮近似在计算能态分布精度上相对于周城密度近似

确定有所提高.tE图 5 和困 6 中我们可以看到 2 个

能带结构的 HgTe 的能带出现反转，导带的 f6 ~处

于价带 f8 态下，带隙分别为叫1. 05 、由 1. 13eV ，相

对试验值偏大，偏大的主要原因是没有考虑自旋轨

道楠合的影响.

在本文计算过程中， MT 半径的取值会对 CdTe

的带隙宽度产生一定的影响，当 MT 半径按照最近

邻的"和 Te 原子之间的最小距离及 2 种冗素的成

键比例分割并紧密接触时，计算所得的带隙为

0.8078eV. 当 Cd 、 Te 的 MT 半径问时按相同比例缩

小的话，带隙有一个变大的趋势，但是如果 MT 半径

过小会导班自治无法收敛.本文所悍的可以收锐的

带隙的最好结果是 0.8365eV. 但是无论是应用那

种交换关联近似所计算得到的带隙相对实验值都会

偏小，这就是 DFT 结合 LDA 框架下计算电子结构带

隙值偏小问趣，一般认为与 LDA 忽略了交换关联作

用的非局域性有关.从本文的计算中可以看出 GGA

对此有了一定程度的改善，但是还没有从根本上解

决问题.

3 锚语

--本文利用 FLAPW 方法对 CdTe 和 HgTe 的能带
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图 3 基于 GGA 计算所得 CdTe 的色散关系及态密度
Fig. 3 Energy band and density of state of CdTe based on 
the GGA calculatíon 
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因 4 ~怒于 LSDA 计算所得的 CdTe 能带结构和态密度
Fig.4 Energy band and density of state of CdTe based on 
the LSDA calculatíon 

::1斗二 'k'

iI-.J.'J\ 
8 

-4 .2 0 2 4 6 8 10 12 
EleV 

朋 5 ~美于臼二A 计算所得的 HgTe 的能带结胸和态密度
Fig. 5 Energy band and densíty of state of HgTe based on 
the GGA c且Iculation

:jAl 
"
M
d凶
。
白

F 

-4 -2 0 2 4 6 8 10 12 
EleV 

朋 6 黎于 LSDA 计算所得的 HgTe 的能带结构和态密度
Fig.6 Energy band and density of state of HgTe based on 
the LSDA calculation 

结构进行了计算，并对比了基于 2 种交换关联现似

的计算结果，通过比较可以看到 GGA 在计算电子态

分布精度上较 LSDA 有所提高，可以认为与 GGA 考

虑到了交换关联的非局域性有关，但是 GGA 对于交

接关联的非用域性的恢复程度仍然是一个有待于进

一步探索的问题.在品格常数的优化过程中引进快

速搜索法，可以很方便的与各种基于自治计算获得

体系总能来优化品格常数的方法相结合，在很大程
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度上提高了优化计算的效率． 
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