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CdS掺Ti和Co几何结构及电子结构的密度泛函理论研究 
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摘要  采用基于密度泛函理论的第一性原理赝势平面波方法，对闪锌矿结构CdS和CdS∶M (M=Ti,Co)几何结构、
电荷分布、能带结构和电子态密度等进行了系统研究.几何结构研究对晶格参量进行了优化计算，Co和Ti原子掺入
CdS后晶格常数均减小，晶格发生局部畸变.电荷密度计算表明，对于掺Co体系，近邻的S原子电荷分布变化明显，
即有更多电子转移到S原子，同时次近邻Cd原子周围的电子分布也受到影响；对于Ti体系，邻近S原子电荷分布变
化不明显，次近邻Cd原子周围电荷也没有重新分布.能带结构和态密度分析表明，由于Co3d和Ti3d电子的引入，
CdS:Co成为铁磁半导体，而CdS:Ti为简并半导体. 
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