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摘要  本文根据密度泛函理论（DFT），采用第一性原理平面波赝势方法，计算了Sb掺杂对透明导电薄膜SnO2电
子结构及导电性能的影响，讨论了掺杂下SnO2晶体的结构变化、能带结构、电子态密度.计算结果表明，Sb掺杂的
SnO2具有高的电导率，且随着掺杂浓度的增加，能带简并化加剧，浅施主杂质能级向远离导带底方向移动. 
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