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对形如 !" * !# 型准二维无序系统，只考虑格点之间的最近邻跳跃积分，采用特殊的格点编号方案，在单电子

近似下，系统的哈密顿量可表示为简明对称矩阵，借助豪斯荷尔德变换将其约化为对称三对角矩阵，再利用负本征

值理论及传输矩阵等方法，对系统态密度、局域长度及电导等电子结构特性进行数值计算 + 重点研究了准一维四

平行链和五平行链无序系统，将结果与一维单链、准一维双链及三链系统进行对比，发现随维度的增加，系统的能

带有所展宽，能态密度分布发生很大的变化，其峰值数量呈偶数规律增加 + 并且在能带中心处存在有局域长度大

于系统大小的扩展态，处于这些态下的系统具有较大电导 + 从单链到多链，相当于扩大了系统的关联范围，使系统

出现了类似非对角长程关联的行为 +
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# = 引 言

鉴于无序系统处理上的复杂性，人们在建立模

型时尽量采用能体现物理实质的最简便模型，单电

子近似下一维无序安德逊模型等［#—/］因此被广泛应

用 + 从一维模型出发，已获得很多有意义的结论，如

一维无序系统中电子态的局域特性等 + 但一维模型

毕竟是一个过于简化的模型，在反映实际的无序系

统时，有着其显而易见的局限性 + 二维无序系统［,，%］

包含了许多无序系统的基本原理，在实际问题中也

能得到很好的应用，但二维实际上相当复杂，数学上

处理很难，在理论研究上一直存在争议 + 作为一维

向二维的过度，准一维无序系统［)，#$］自然引起了很

多研究者的注意 + 徐慧等人［##—#&］曾研究了准一维

双链和三链无序系统的电子态特性，取得了一定的

成果，但从三链到二维系统还存在较大的跨度，需要

做进一步的研究 +
本文在他们所做工作的基础上，采用新的技巧，

将研究范围由准一维三链向四链和五链等多链系统

推广，并向二维系统自然拓展，我们称之为准二维无

序系统 + 采用“之”字形的格点编号方案，将多链系

统的哈密顿量写成比较简明的对称矩阵形式，利用

豪斯荷尔德（><79?@<5A?B）变换将其约化为对称三对

角矩阵，这样，一个多链系统或准二维系统可转化为

一个等效的一维单链系统 + 借助负本征值理论［#"］及

传输矩阵［#(—#,］等研究方法，对系统态密度、局域长

度及电导进行数值计算，探索多链无序系统的电子

结构特性［#%，#)］+
本方法从原理上适用于任意 !" * !# 型准二维

无序系统，鉴于计算上的困难，我们重点讨论了准一

维四平行链和五平行链无序系统，并将结果与一维

单链、准一维双链和三链系统进行对比，发现态密度

的分布有明显的差异，其局域和导电性质有类似长

程关联的行为［’$—’’］+ 本文介绍准一维四平行链无

序模型；讨论了系统的态密度；研究系统的局域长度

及电导；给出了五链系统的情况并将该方法向准二

维系统进行了推广 +

’ = 准一维四平行链无序系统模型

只计及格点间最近邻跳跃积分，单电子紧束缚

模型的哈密顿量［#］即安德逊模型可表示为
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其中｛! !〉｝是原子轨道波函数基，" 为无序系统中格

点的数目，!! 为一组均匀分布在区间［ " ##$，##$］的

随机数，它代表了电子在第 ! 个格点上所具有的能

量，而 # 则表示了这组随机数的分布范围，即代表

了系统的对角无序度 % $ 为最近邻格点之间电子的

跳跃积分，% 为格点 ! 最近邻格点的数目 %
本文只讨论对角无序，对于非对角项，借助 &’(

和 )’*+,-.［$/］提出的方案，取 $ 0 " 1，即以 " $ 为能

量单位 %
采用“之”字形走向把准一维四平行链系统各格

点按图 1 的方式进行编号 %
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图 1 准一维四平行链无序系统的模型

利用图 1 所示的格点编号方案可将系统的哈密

顿量（1）表示为一个简明对称矩阵形式
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借助豪斯荷尔德变换将上述矩阵约化为对称三

对角矩阵，其约化哈密顿量为
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其中｛! (〉｝为约化后系统的原子轨道波函数基，"(

为约化后的格点能量，$(，) 为约化后最近邻格点之

间的跳跃积分，且 $(，) 0 $)，( %
可以看出，只考虑最近邻跳跃积分并将其视为

常数的对角无序四链系统，豪斯荷尔德变换的过程

相当于将其转化为一个单链系统，系统保持对角无

序的属性，也只存在最近邻跳跃积分，但跳跃积分已

经不再是一个常数，随格点指标的不同而变化 %
从约化哈密顿量出发，使用负本征值理论计算

方法可求得系统的电子态密度，由传输矩阵方法又

可以对系统进行局域长度及电导［$3，$7］的计算 % 图 $ 准一维四链系统态密度（&9:）随能量（*）的变化关系

/; 态密度

对格点数为 3 < 788 的一个四链无序系统，选择

系统的无序度 # 0 1;8，对系统的态密度随能量的

变化关系进行了数值计算，结果如图 $ 所示，作为对
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照，同时还给出了单链、双链及三链系统的态密度， 如图 ! 所示 "

图 ! 单链（#）、双链（$）和三链（%）系统的态密度

结果表明，从单链到四链，系统的能带有所展

宽，对四链系统有明显的能隙出现 " 能态密度分布

发生很大的变化，反映奇点情况的峰值数量按 &，’，

(，) 规律增加 " 分析可能的原因如下，上述几种情况

格点总数相等，随着链数的增多，处于最近邻位置关

系的格点数量增加，哈密顿量（*）中与交叠积分对应

的第二项数值增大，系统的能量本征值范围自然随

之增大 " 同时，由于链数的增加，电子跳跃的通道增

多，一维条件下的单通道问题就转化为多通道问题，

由兰多尔公式可知，系统的能级将产生横向的分裂，

能级结构不再是单能带，图 & 中出现的态密度间隙

应该对应于能带之间存在的能隙 "

’ + 局域长度及电导

将系统的波函数表示成格点轨道波函数基的线

性组合
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则约化哈密顿量（!）所对应的薛定谔方程可写成
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利用传输矩阵，可得到如下的迭代公式：
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采用文献［*2］中的表达式来定义局域长度 %：
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图 ’ 给出了准一维四链系统中局域长度对能量

的依赖关系 " 在本文的格点编号方案中，每 ) 个格

点可视为最小的重复单元，计算时，考虑周期性边界

条件，认为格点 ’ 周围的环境与格点 ’ - ) 等同，因

此在对局域长度的数值计算时我们补充定义了 $*，1

图 ’ 准一维四链系统的局域长度（ %）随能量的变化，（#），（$）

分别对应于不同的格点能量分布

, $8，)，$&，& - * , $& . )，& . 2 " 由于能带边缘区域局域长

度很小，图中只画出了能带中心部分所对应的局域

长度 " 虽然对不同的格点能量分布，系统的局域长

度有所区别，但具有明显的共同特性，在中心一个比

较窄的能量区间内，约为［ . 1+!/，1+!/］，存在着局

域长度大于系统尺寸的态（ % 9 &111），根据有些理

论我们可以称之为扩展态 " 这些扩展态只能存在于

有限大小的系统中，当系统的大小增加时，局域长度

不会随之增大，而导致在一定大小尺寸下存在的扩

展态在连续极限之下最终会变成局域态，通过标度
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图 ! 单链系统局域长度与能量的关系

分析可得出这样的结论，我们将在今后来讨论这个

问题 " 作为对照，图 ! 给出了一维单链时的局域长

度，可以看出，一维单链系统中所有能量范围之下局

域长度均小于系统的大小，也就是说没有扩展态的

存在 " 分析出现这种差异可能的原因是，准一维四

链系统中，存在跳跃积分的格点数量有显著增加，扩

大了格点间短程关联的作用范围，相当于在系统中

掺入了非对角长程关联的成分，根据最近有些文

献［#!］的结论，在考虑非对角长程关联下，一维、二维

无序系统中可以出现扩展态，这和本文的结论是符

合的 " 另外，由哈密顿量的三对角化过程可知，多链

的引入改变了哈密顿量的非对角元，也会导致系统

局域性质的改变 "
由于准一维四链无序系统可以化为一个等效的

一维单链系统，可以利用一维兰多尔公式［$%］，定义

系统的电导为

!（"）& ’() $#( )$ *[ ]# *#
， （+）

其中 ! 为无量纲电导，# 为系统的大小，$ 为系统

的局域长度 "
图 , 给出了电导随能量变化的数值计算结果，

可以看出，总体上，电导随系统能量的增大而减少 "
在能带的中心部分 " - ./0!，系统具有较大的电导，

对应于系统中存在的扩展态 " 当 " 1 ./0! 时，系统

的电导趋近于零，因为在此能量范围中，系统的电子

态都是局域化的 " 由于我们只是对有限种格点能量

的分布进行了平均，电导呈现出一定的振荡行为，致

使电导的曲线存在有非单调性 "

! / 准一维五平行链及准二维无序系统

利用上述方法，对准一维五平行链无序系统进

图 , 准一维四链无序系统的电导（!）

行了数值计算，得出其态密度分布及局域长度随系

统能量的变化关系分别如图 2 和图 + 所示 "

图 2 五链无序系统态密度随能量的变化关系

图 + 五链无序系统局域长度随能量的变化关系

相比于准一维四链无序系统，五链时能量分布

进一步展宽，带隙更为明显，态密度的峰值数量也遵

循偶数规律增加为 #. 个 " 从局域长度的图示中可

以看出，在能带中心的某些区域存在有局域长度大

于系统大小的态，意味着有限尺寸的五链无序系统

中扩展态的存在，支持了前文由四链无序系统得出
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的结论 ! 存在扩展态的能量范围进一步缩小，只存

在于能带中心一个更小的区域中，我们正在寻求其

合理的理论解释 !
我们的算法对任意多链系统都是实用的，仅考

虑格点之间的最近邻跳跃积分，形如 !" " !# 的准

二维无序系统的哈密顿量都可以写成（#）式形式，做

豪斯荷尔德变换总能将其三对角化，相应的系统可

看成一个等效的单链无序系统，再利用已有的单链

无序系统的处理方法来研究系统的电子结构特性 !
因此这一方法为解决 !" " !# 型的准二维无序系统

的电子结构提供了一种有效途径 ! 我们这里主要在

于阐明这种原理，因此计算的格点数并不太大，但从

理论上讲，含有 #$$$ 个格点的无序系统即能展现其

无序特性 !

% & 结 论

’& 对 !" " !# 型准二维无序系统，借助豪斯荷

尔德变换可将多链系统化为一个等效的一维单链系

统，并进而实现对系统电子结构的数值计算 !
# & 多链系统的能级结构随链数而变化，存在按

偶数规律变化的态密度峰值数，并伴随有能隙的出

现，考虑为能级结构由单带向多带转化的结果 !
( & 有限长度的多链系统中，在能带的中心区域

有扩展态的存在，相应的系统具有较大的电导，分析

原因为多链的引入改变了其等效单链系统的跳跃积

分项，且格点的关联范围可理解为由短程向长程扩

展，故系统出现类似非对角长程关联的行为 !

［’］ )*+,-./* 0 1 ’234 $%&’ ! ()* ! !"# ’52#
［#］ 67,* 8 9，:;< = >，1,* ? 8 )" +# #$$3 ,-"+ $%&’ ! ./0 ! $% 3(%#

（<* :7<*,.,）［沈汉鑫、蔡娜丽、文玉华等 #$$3 物理学报 $%

3(%#］

［(］ 9@ 8，A,*B 8 C ’22# ,-"+ $%&’ ! ./0 ! %! ’%%%（<* :7<*,.,）［徐

慧、曾红涛 ’22# 物理学报 %! ’%%%］

［5］ 9@ 8，6/*B ? 0 #$$# 1%/0 $%&’ ! !! ’#25
［3］ 9@8，6/*B ? 0，>< 9 D #$$# ,-"+ $%&’ ! ./0 ! $! ’5(（ <*

:7<*,.,）［徐 慧、宋 璞、李新梅 #$$# 物理学报 $! ’5(］

［%］ 1;*B E :，?@;* F D #$$( ,-"+ $%&’ ! ./0 ! $& 2G$（<* :7<*,.,）

［王贵春、袁建民 #$$( 物理学报 $& 2G$］

［G］ A./HI E #$$5 $%&’ ! ()* ! J ’# $35#$5
［4］ :,-/K.L< M A，D;7;*I< 6 N，O;PH;* C ) ’222 $%&’ ! ()* ! J $#

’(2GG
［2］ Q/BH,- D D，C,R,- 6，67LH/.7< J S #$$5 $%&’ ! ()* ! J ’# $(35’(
［’$］ T/+-<B@,U )，D;HV.7,K M )，6<,--; E )" +# #$$( $%&’ ! ()* ! 2)"" !

#" $#G5$5
［’’］ 6/*B A W，9@ 8，>< ? Q，><@ 9 > #$$3 ,-"+ $%&’ ! ./0 ! $% #’24

（<* :7<*,.,）［宋招权、徐 慧、李燕峰、刘小良 #$$3 物理学报

$% #’24］

［’#］ 6/*B A W，9@ 8，><@ 9 >，D; 6 6 #$$3 1%/0 ! 3 ! 1456 ! $%&’ !

&& 3’（<* :7<*,.,）［宋招权、徐 慧、刘小良、马松山 #$$3 计

算物理 && 3’］

［’(］ 9@ 8 ’22G 1%/0 ! 3 ! 1456 ! $%&’ ! !% 3G5（<* :7<*,.,）［徐 慧

’22G 计算物理 !% 3G5］

［’5］ N,;* 0 ’2G# ()* ! 748 ! $%&’ ! %% ’#G
［’3］ 9</*B 6 F，A7;*B E 0 #$$( $%&’ ! ()* ! J ’( ’G5#$
［’%］ O-;X,- J，D;YO<**/* ) ’22( ()6 ! $94: ! $%&’ ! $’ ’5%2
［’G］ :;-P,*; 0，J,-*;/H;ZE;HK;* 0，:7 SK;*/K 0 )" +# #$$# !+";9) %!(

233
［’4］ 1;*B > D，>@/ ?，D; J O )" +# #$$# 1%/0 $%&’ ! !! 4’#
［’2］ 9<;/ 9 J，A7/@ E 8，?;*B D )" +# #$$5 1%/0 $%&’ ! !) ’3(’
［#$］ 67<X; 8，=/X@-; C，=;L;V;X; C #$$5 $%&’ ! ()* ! J *" $G3’’%
［#’］ D/@-; Q ) J Q，>V-; D > ’224 $%&’ ! ()* ! 2)"" ! (! (G(3
［##］ [.;I,*L/ \ M，?;XP/H.7<< M ) #$$( $%&’ ! ()* ! 2)"" ! #" ’’$%$’
［#(］ N;V T，D;-I<*/ Q ’24’ 3 ! $%&’ ! 1：.4#/8 ."+") $%&’ ! &# 5#5G
［#5］ >;*+;@,- T ’2G$ $%/# ! 7+: ! &! 4%(
［#3］ D; 6 6，9@ 8，><@ 9 > )" +# #$$% 1%/0 ! $%&’ ! !$ ’2$

%25# 物 理 学 报 33 卷



!"# #$#%&’()*% +&’,%&,’# (- .,/+*!&0(!1*2#)+*()/$
1*+(’1#’#1 +3+&#2+!

!"# $"%&’!"%()* $# +#" ,% -&()’-.%( -&() /.%&’0#%( 12() 3.%&’-.2()
（!"##$%$ "& ’()*+,-# .,+$/,$ -/0 1$,(/"#"%)，!$/23-# ."42( 5/+6$3*+2)，!(-/%*(- 456678，!(+/-）

（92:2";2< => -2?@2AB2C =66>；C2;"D2< A%(#D:C"?@ C2:2";2< E F&;2AB2C =66>）

GBD@C%:@
H&C @.2 I#%D"’@J&’<"A2(D"&(%K <"D&C<2C2< DLD@2AD &M @.2 M&CA &M 72 N 7# ，&(KL :&(D"<2C"() @.2 (2%C2D@’(2").B&C .&??"()

"(@2)C%KD %(< #D"() % D?2:"%K A2@.&< @& :&<2 @.2 D"@2D，J2 JC"@2 @.2 +%A"K@&("%(D &M @.2 DLD@2AD %D ?C2:"D2KL DLAA2@C": A%@C"O2D，
J.":. :%( B2 @C%(DM&CA2< "(@& @.C22 <"%)&(%KKL DLAA2@C": A%@C"O2D BL @.2 +&#D2.&K<2C @C%(DM&CA%@"&(P Q.2 <2(D"@"2D &M D@%@2D，@.2
K&:%K"R%@"&( K2()@.D %(< @.2 :&(<#:@%(:2 &M @.2 DLD@2AD %C2 :%K:#K%@2< (#A2C":%KKL #D"() @.2 (2)%@";2 2")2(;%K#2 @.2&CL %(< @.2
@C%(DM2C A%@C"O A2@.&<P S2 D@#<L A%"(KL @.2 I#%D"’@J&’<"A2(D"&(%K <"D&C<2C2< DLD@2AD J"@. M&#C %(< M";2 ?%C%KK2K :.%"(D P TL
:&A?%C"() @.2 C2D#K@D J"@. @.%@ &M @.2 <"D&C<2C2< DLD@2AD J"@. &(2 :.%"(，@J& :.%"(D %(< @.C22 :.%"(D，J2 M"(< @.%@ @.2 2(2C)L
B%(< &M @.2 DLD@2A 2O@2(<D DK").@KL %(< @.2 <"D@C"B#@"&( &M @.2 <2(D"@L &M D@%@2D :.%()2D &B;"&#DKL J"@. @.2 "(:C2%D2 &M @.2 2MM2:@";2
<"A2(D"&(%K"@L P UD?2:"%KKL，M&C @.2 DLD@2AD J"@. M&#C &C M";2 :.%"(D，%@ @.2 2(2C)L B%(< :2(@2C，@.2C2 2O"D@ 2O@2(<2< D@%@2D J.&D2
K&:%K"R%@"&( K2()@.D %C2 K%C)2C @.%( @.2 D"R2 &M @.2 DLD@2AD，%::&C<"()KL，@.2L .%;2 )C2%@2C :&(<#:@%(:2 P S"@. @.2 "(:C2%D"() &M
@.2 (#AB2C &M @.2 :.%"(D，@.2 :&CC2K%@2< C%()2D 2O?%(< %(< @.2 DLD@2AD ?C2D2(@ @.2 B2.%;"&#C D"A"K%C @& @.%@ J"@. &MM’<"%)&(%K
K&()’C%()2 :&CC2K%@"&(P

"#$%&’()：I#%D"’@J&’<"A2(D"&(%K <"D&C<2C2< DLD@2A，<2(D"@L &M D@%@2D，K&:%K"R%@"&( K2()@.，:&(<#:@%(:2
*+,,：V8=61，V5>6，6=66

!WC&X2:@ D#??&C@2< BL @.2 -?2:"%K"R2< 92D2%C:. H#(< M&C @.2 1&:@&C%K WC&)C%A &M +").2C U<#:%@"&( &M 3."(%（YC%(@ F&P =66=6>88665），@.2 +#(%(

WC&;"(:"%K F%@#C%K -:"2(:2 H&#(<%@"&( &M 3."(%（YC%(@ F&P 6>ZZ4658>）%(< @.2 GC@D %(< -:"2(:2 H#(< &M @.2 32(@C%K -&#@. [(";2CD"@L（YC%(@ F&P

6\656>=）P

* U’A%"K：OKK"#:D#] D"(%P :&A

VE4=> 期 刘小良等：准二维无序系统的电子结构


