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SnO2(110)弛豫表面构型与电子结构的第一性原理研究 

林伟; 章永凡; 李奕; 陈勇; 李俊篯 

福州大学化学系, 福州 350002； 中国科学院福建物质结构研究所, 结构化学国家重点实验室, 福州 350002 

摘要： 

采用基于第一性原理的密度泛函方法对SnO2(110)表面的构型和电子结构进行了系统研究. 结果表明, 与理想表面

相比, 表面弛豫导致表层五配位Sn原子向体相方向位移, 六配位Sn原子以及表面氧原子往真空方向移动, 而桥氧原

子位置基本保持不变. 当表面厚度小于3 nm时, 表面能和表层原子的弛豫大小随着层数的增加出现振荡现象. 由能

带计算结果得知, 以桥氧的2py/2i>pz轨道为主要成分的能带出现在体相的带隙中. 进一步考察了弛豫对表面电子结

构的影响. 
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