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建立了电子隧穿电导模型，推导了一维无序体系新的直流电导公式 ) 通过计算 &#### 格点无序体系的直流电

导率，分析了直流电导率和温度及外场电压的关系，讨论了无序度对直流电导的影响 ) 计算结果表明，无序体系的

直流电导率随无序度的增加而减小；外加电场较小时，电导率相对较大，且出现一系列峰值，电压较大时，电导率反

而较小；无序体系在低温区出现了负微分电阻特性，电导率随温度的升高而增大，在高温区电导率随温度的升高而

减小 ) 计算结果和实验符合很好 )
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" 引 言

近年来，由于非晶态半导体和有机聚合物所展

现的令人鼓舞的应用前景，无序体系的电导问题越

来越受到重视 ) 电子 +,--./0 电导的输运机制最早

由 1,22 等［"］提出，解释了冷却到液氮温度下补偿性

晶态半导体的直流电导行为 ) 1.3345 和 675898:;［&］

用经典的处理方法计算了 +,--./0 电导的迁移率 )
63<48 等［%］和 =4>:8/ 等［!］在此基础上考虑单电子紧

束缚近似，近邻相互作用，分别用傅里叶晶格变换和

重正化群的方法发展了该理论 ) +8?3./ 等［@］，A8:B
CD9./ 等［(］采用分形愈渗理论对无序体系电导问题

作了有益的研究 ) 但是目前这方面的研究仍处于实

验总结阶段，还没有完整的理论和一致的认识 )
物质的电阻主要有两部分因素引起：一是由结

构缺陷无序（包括结构无序，成分无序和拓扑无序）

引起的电导；二是由格点原子热运动引起的电导 )
电声相互作用引起的电导研究较多［"］，而由电子隧

穿效应引起的电导则研究很少 ) 考虑到一维问题能

将明晰的物理思想和有效的数学方法联系起来，我

们建立了电子隧穿电导模型，由此推导了一维无序

体系的直流电导公式 ) 通过计算 &#### 格点无序体

系的直流电导率，分析了电导率和温度及外场电压

的关系，讨论了无序度对无序体系直流电导的影响 )
计算结果和实验符合很好 )

& 模型和方法

我们采用一维无序体系的 6/<45;,/［*］模型，各

格点处势能无规起伏，记及次紧邻格点电子的作用，

体系哈密顿量可写为

! E !
"

# E "
!# F #〉〈 # F G!

"

# E "
!

"

$""
%#$ F #〉〈 $ F，（"）

" 为格点数，!# 在 H & I& 和 & I& 内无规起伏，& 代

表无序度，%#$ 为近邻格点对电子的作用，计及最近邻

和次近邻 )
我们取［$］

%#$ E H &I F # H $ F G( )" F # H $ F# ’〈（&）

%#$ E # F # H $ F J ’， （%）

这里 ’ E &)
我们利用 K48/ 和 1852./［’］的负本征值理论和

LC 等［"#］的无限阶微扰理论，发展了新的方法求解

无序体系的本征问题，该方法高效精确，能计算近十

万阶的矩阵，计算误差小于 "#H "& ) 无序体系的电子

波函数呈现局域化的特性 ) 我们定义局域态电子波

函数的扩展长度为体系哈密顿量的本征值对应的非

零本征矢分量的个数 ) 随着无序度的增加，电子波

函数由扩展态变为局域态；电子局域化程度不断加

强，波函数扩展长度迅速减小 ) 电子局域态形成后，

本征矢量的量值和振幅位置不随格点数的增加而改

变，中枢点也保持不变，但是本征矢和中枢点随着本

征值的不同而改变 ) 图 " 是无序体系的局域态波函
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数图 ! 图 " 为局域态波函数的扩展长度随无序度的

变化规律图 !

图 # 无序体系局域态波函数图 （体系格点数 ! 为

$%&&&，无序度 " 为 "，本征值为 ’ &()))*#+,%$%+$,"&，中枢

点 # - #%,+$，纵轴表示本征矢量，横轴表示体系格点数）

图 " 局域态波函数的扩展长度随无序度的变化规律图

（纵轴 # 表示扩展长度，横轴 " 表示体系无度）

外加直流电场后，电子和电场相互作用，通过隧

道效应，由一局域态跳跃至另一局域态 ! 我们建立

如下的电子隧穿电导模型：电子由格点 $ 跳跃到格

点 $ . %，穿过一系列势垒和势阱，势垒和势阱在

’ " /"和 " /" 之间无规起伏，如图 0 所示 !

图 0 电子隧穿电导模型

利用传输矩阵［##，#"］的方法，我们计算了电子在

局域态之间的跳跃概率 ! 在入射区和出射区，电子

波函数可以通过求解其相应的薛定谔方程而得到，

分别表示为
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’!为 & 轴垂面上波矢 ! 的分量，在势垒和势阱区，

可以分别求解单电子薛定谔方程，进而利用波函数

及其导数在势垒势阱界面处连续的条件写出传递矩

阵，求得电子隧穿整个结构的传输概率 !
电子的隧穿过程可用方程表示为
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* 是总传递矩阵，求解的实质是令 )$ . % 12’$ . %& - &，

即出射区只有透射波而无反射波 !
若定义透射概率 + 为透射概率流密度与入射

概率流密度之比，则 + 可表示为
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由于时间反演对称性，本征态的复共轭也是薛定谔

方程的解，即 ("$ 1’ 2’$& . )"$ 12’$& 也是入射区的解，

("$ . $ 1’ 2’$ . %& . )"$ . % 12’$ . %% 也是出射区的解 ! 只不过

)"$ 为入射波振幅，("$ 为反射波振幅，)"$ . % 为透射

波振幅，因而有
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它等价于

($ 12’$&

)$ 12’$[ ]& -
*"## *"#"
*""# *"[ ]

""

($. % 12’$. %&

)$. % 12’$. %[ ]&
， （)）

* 必然满足
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这样， + - 314 5 * 5
*##

" ! （##）

0 无序体系的直流电导公式

对无序体系外加直流电场，电场强度为 ,，电子

和外加电场相互作用，由格点 $ 处的局域态跳跃至

格点 - 处的局域态，跳跃距离 . - /- ’ /$ ，/ 为格点
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坐标 !
电子穿过势垒和势阱，由格点 ! 处跳跃至格点 "

处，跳跃概率为

# " #$% & $ &
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( ! %! ) &%（ ’" * ’!）* %( )" ，（’(）

电子从 & %! 〉态跳跃到 & %" 〉态上所形成的正向电流

密度为
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电子从 & %" 〉态跳跃到 & %! 〉态上所形成的反向电流

密度为
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电子跳跃所形成的净电流密度为
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无序体系由于电子隧穿效应而形成的总电流密度为

"总 "!&( )% #$% & $ &
$’’
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(（%）为电子费米分布，

(（%）" ’
$ %* %( )/ 0*+ ) ’

， （’1）

%/ 为电子费米能 !
由电流密度和电场强度的关系，最后得到无序

体系由于电子隧穿效应产生的直流电导率 !
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从推导的直流电导率公式来看，对体系电导有

贡献的电子跳跃主要发生在费米能级 %/ 附近 ! 因

此电子跳跃的初末两态能量相差较小，但是两局域

态中电子的局域位置可能相差很大［’+］! 这就意味着

电子跳跃时，为了寻找能量相近的初末局域态，需要

跳跃较远的距离 ! 在有限温度下，电子只在费米能

附近几个 ,+ 能量范围内的能态上进行跳跃，直流

电导公式可简化为

"#2 " &( ) #$% & $ &
$’’
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!( )% -（%/）,+，（’4）

其中，-（%/）费米能 %/ 附近的电子态密度 !

, 计算结果与讨论

根据推导的直流电导公式，我们计算了一个具

有 (5555 格点的一维无序体系的直流电导率 ! 图 ,
为一维无序体系直流电导率和外场电压的关系图 !
图中参数 - 为体系格点数，. 为无序度，+ 为温度，

其值分别为 - " (5555，. " (，+ " 356! 从计算结果

来看，无序体系的直流电导率很小，电导特性已经不

是简单的欧姆定律的关系了 ! 外加电场较小时，电

导率相对较大，且出现一系列峰值；电压较大时，电

导率反而较小 ! 从图中可以看到，直流电导率在电

压为 5754，57’+，57’,，57’-，57’1 和 57(+8 附近出现

了一系列峰值，而在电压较高的范围内，电导率相对

较小，且变化不大 ! 对这一现象，可作如下解释：无

序体系的能态在整个能带范围展宽，基本没有简并 !
外加不同的电压，电子在两局域态间跳跃时的隧穿

概率不同 ! 当电压在某些特定值附近（如 57(+8）时，

电子发生共振隧穿，电子在局域态间跳跃的隧穿概

率增大，同时满足电子跳跃条件的初末局域态数目

增多 ! 这些因素都能引起无序体系的直流电导率随

外场电压的变化而改变 !
图 - 为无序体系的直流电导率和温度的依赖关

系图 ! 图中体系格点数 - 为 (5555，外加电压 / 为

57’,8! 图 -（9），（:）两曲线对应体系的无序度不同，

（9）的无序度为 (，（:）的无序度为 57- ! 从图中可以

看到，（9），（:）两曲线对应的无序体系具有基本一致

的电导; 温度依赖关系 ! 在低温区，出现了负微分电

阻温度关系，即电导率随温度的升高而增大 ! 而在

高温区，电导率随温度的升高而减小 ! 这和 <9==>#$?
等［’,］及 @>9 等［’-］关 于 纳 米 超 晶 格 AB;<>C0 及 DE

（AF5!. G%5!,）（<:5!1 <H5!+ ）的电阻温度依赖关系的实验

结果符合很好 ! 这一现象与电子在局域态间的跳跃

有关，可作如下解释：在低温度区，格点原子热运动

不很剧烈 ! 随温度升高，格点原子热运动被逐渐激

活，这将有助于电子在局域态间的跳跃，导致电导率

的增大 ! 但在高温区，格点原子热运动非常剧烈，这

时对电子的定向跳跃产生散射 ! 温度越高，散射作
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用也越明显，致使电导率减小 !
无序度对体系的直流电导也有明显的影响 ! 无

序体系直流电导率有随无序度的增加而减小的趋

势 ! 图 "（#）对应体系的无序度为 $，（%）对应体系的

无序度为 &’" ! 前者的直流电导率仅有 (&) (&!) (·

*+) (数量级，而后者有 (&) ,!) (·*+) ( 数量级，前者

明显小于后者 ! 体系的无序度越大，势场的无规起

伏就越剧烈 ! 这种无规起伏的势场对电子定向跳跃

的散射作用也越加明显 ! 所以无序体系的直流电导

率会随无序度的增大而减小 ! 从图 " 中还可以看

到，（#）体系和（%）体系的直流电导率极大值对应的

温度不同，分别在 -&. 和 /&. 附近 ! 无序度越大，呈

现负微分电阻特性的温度区域也越大 ! 这些现象与

体系本身的特性有关 !

图 0 无序体系直流电导率与外加电压的关系图 （! 1 $&&&&，

" 1 $，# 1 -&.）

" 结 论

通过对一维无序体系直流电导率计算结果的分

析，得到以下结论：

( ! 无序体系与晶格体系的直流电导特性完全

图 " 无序体系直流电导率与温度的关系图（ ! 1 $&&&&，$ 1

&’(02!（#）" 1 $，（%）" 1 &’"）

不同 ! 对无序体系电导有贡献的电子跳跃主要发生

在费米面附近，电子跳跃的初末局域态能量相差较

小，而局域位置相差很大 !
$ ! 无序体系的直流电导特性已经不是简单的

欧姆定律的关系了 ! 外加电场较小时，电导率相对

较大且出现一系列峰值；电压较大时，电导率反而较

小 !
/ ! 无序体系在低温区出现了负微分电阻特性，

即电导率随温度的升高而增大 ! 而在高温区，电导

率随温度的升高而减小 ! 不同体系的电导率极大值

对应的温度不同 !
0 ! 无序度对无序体系的直流电导有明显影响 !

无序度越大，体系的直流电导率越小，呈现负微分电

阻特性的温度区间变大 !
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