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发展实空间重正化群方法，研究了一维非周期 ()*+,-./0+纳米结构链的 ).11234电导率 5计算表明 ()*+,-./0+
纳米结构体系的晶粒种类、晶粒尺寸对 ).11234电导有显著的调制作用，界面结构和晶格畸变对 ).11234电导也有不
同程度的影响 5从无序度对 ).11234电导的影响来看，()*+,-./0+纳米结构链的无序度介于 627.38992 链和周期链
之间 5
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课题 5

! D 引 言

随着现代生长技术的发展，人们可以按照自己

的意愿成功地制备出各种具有奇特性质的复杂或简

单的结构，如一维准周期 627.38992超晶格［!—’］5与一
维准周期 627.38992 体系相类似，非周期 ()*+,-./0+
（(,-）链作为一种典型的一维体系，也是近年来物
理学家们的研究热点之一［#—B］5对其电子性质的研
究表明，非周期 (,-系统是介于晶体和 627.38992准
晶体之间而更接近前者的一种非周期晶体［#，%，&］5另
一方面，其傅里叶谱分析却呈现出奇异连续谱，从而

被认为其有序度介于 627.38992 准晶体与无序晶体
之间［B］5因而有待人们从不同角度对该体系进行更
多的探索 5与真实材料相比，一维 (,-体系实际上
是将有一定厚度的一层物质等效成一格点，这对于

不考虑界面效应的理想体系而言，所得结果能够定

性地说明体系的一些性质 5然而，纳米结构材料具有
丰富的界面结构，这对其电子结构及其相关性质可

能有不同程度的调制作用 5本文构建了一维非周期
(,-纳米结构模型，发展实空间重正化群方法，研究
了该体系的 ).11234电导及其纳米尺寸等相关因素

对它的影响，得到了一些有趣的结果 5

" D 一维非周期 ()*+,-./0+纳米结构模
型及其重正化群方法

1232 +$44),*/5,6!67电导方程

为研究该体系 ).11234电导的性质，考虑在交变
外场 !+2!"下格点能相等的 -2EE+/,<7/8)8F电导方程
为［?—!"］

（" G 2!H#$）%$ I %$G! G %$J! G 2!!&$， （!）

其中 ! 是外电场的幅值，#$ 是无外场时单个电子

从第 $ 个格点向第 $ G !个格点的跃迁率，!是外电
场的频率，%$，%$ K !是格点间的电流，&$ 表示从第 $
个格点到第 $ G !个格点的距离 5
为便于重正化群方法消元，将（!）式变为

"$%$ I "$J!，$%$J! G "$，$G! %$G! G 2!!&$， （"）
式中

"$ I " G 2!H#$，"$K!，$ I "$，$K! I !， （’）
其中"$，"$，$ K !均为重正化前初始链对应的无量纲

参量，"$ 是赝格点能，"$，$ K !表示格点 $ 与左右格点
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! ! "之间相关的系数 #此时电导率!表示为［"$—"%］

! & "
"#!! $!%!， （’）

其中 # 是研究体系的长度 #

!"!" 一维非周期 #$%&’()*+&纳米结构模型

将 &，’ 按一定的迭代规则 &" &’ 和 ’" ’&
一代代无限地迭代下去，从而获得 ()*序列的字母
排列：

($ & &
(" & &’
(% & &’’&
(+ & &’’&’&&’
(’ & &’’&’&&’’&&’&’’&
⋯⋯

上述排列满足迭代关系

(! & (!,"#(!,"［#(!," & (!,"（& " ’，’ " &）］#
其中 (! 为第 ! 代排列，第 ! 代字母个数 )（ !）&
%!，)&（!）& )’（ !）& %! , " #设 &，’ 分别代表格点

图 " （-）非周期 ()*纳米结构模型，（.）重正化后的 ()*序列格点链，（/）进一步重正化后的简周期链

数为 0 & 和 )’ 的两类纳米晶粒，并按 ()* 序列排
列，则构造出如图 "（-）所示的一维非周期 ()*纳米
结构模型 #考虑到界面效应和晶格畸变，每一纳米晶
粒中的格点分为晶格格点｛*"，*%｝和两类粒子相连

接处的界面格点｛*+，*’，⋯，*1｝#由于晶粒种类、界
面结构、晶格畸变等因素的影响，晶格格点和界面格

点对应的跃迁率 +! 分别取值为｛+"，+%｝和｛++，

+’，⋯，+1｝#与此对应，相邻格点距离 %! 分别取值

为｛,"，,%｝和｛,+，,’，⋯，,2｝，如图 "（-）所示 #改变
格点数 )& 和)’，亦即改变了粒子的尺寸，界面原子

所占比例相应改变 #所以该模型能较真实地反映粒
子的尺寸效应和界面效应 #从而利用该模型可以研
究一维非周期 ()*链的各种结构参量对 3455678电
导率的影响 #

!"," 重正化群方法

为研究该类纳米结构体系的电导率，采用两步

实空间重正化群变换 #首先应用重正化群方法对初
始链进行消元 #每一次消去某类格点（如 *1）的左右

相邻格点，原来的纳米结构链重正化为一个仍具有

()*非周期序列的赝格点链，相应地有关参量将被
重正化，每一次重正化参量有如下递推关系
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式中上标（-）表示保留格点 ! 经过 - 次重正化后的
参量，!号表示不变格点 ! 的左右边格点 #重正化
前后格点链对应的电导率!和!9满足关系

! & #9
#!9 : 6#

%#!
<

/ & "
!
)/," ,"
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%9!,( )0 %

"9!, 0
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1 & "
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（=）
式中 #9表示第一步重正化后赝格点链的长度，)-

是非周期序列中第 - 个晶粒的格点数 #
第二步，根据第一步重正化后赝格点链中各格

点的局域环境，将它们重新标定为$，%，&或’四类
赝格点，如图 "（.）所示 #各类格点对应的参量也重
新标定为｛"0，%0，.0｝（ 0 为$，%，&或’）#该类赝格点
仍按 ()*序列排列，链中每一类格点对应的 *6>>?@)
A.@-3-BC方程重写为

"$$! & .$$!," : .$$!:" : 6#"%$，

"%$! & .$$!," : .%$!:" : 6#"%%，
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!"!" ! ##!""# $ #$!"$# $ %%$%"，

!&!" ! ##!""# $ ##!"$# $ %%$%&， （&）
式中!& 和 %&（ & !$，#，"，&）分别为赝格点的格点能
和赝格点间距离，#$，##为赝格点间的关联系数 ’
根据 ()*链的构造规则，利用 ’(! ’，(’! (

的收缩规则进行重正化消元，将图 #（+）中所示赝 ()
*链的格点隔一个消去一个，该链被进一步重正化
为一具有相似结构的子链，重正化前后各参量满足

如下的递推关系：

!,$ !!" " #-#.!# " #-$.!#，

!,# !!& " #-#.!# " #-#.!"，

!," !!$ " #-$.!# " #-$.!"，

!,& !!# " #-$.!" " #-#.!"，
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经过无数次这种重正化消元，该链重正化为一简周

期链，如图 #（0）所示 ’该简周期链的长为 )1，电导率
为’1，且’,与’1的关系为

’, ! )1
),’1 $ %%
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" ! 3
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其中 *#"
（"）是第二步中第 " 次重正化消除的#或"

型格点数 ’｛!（"）
& ，%
（"）
& ｝（ & 为$，#，"，&），｛#

（"）
$ ，#
（"）
#
｝

对应第二步中第 " 次的重正化参量 ’至于简周期链
的电导率’1可以简单地得出为

’1 ! %%
)1 ·

*$ %（2）[ ]$
-

!（2）
$ " - #（2）

$
， （#3）

其中 *$为简周期链中的$型格点数 ’结合方程（5），
（4）和（#3），可以获得原纳米结构链的电导率’为
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67 数值计算与讨论

作为特例，讨论中我们计算了｛*’，*(｝，｛-#，

--，⋯，-/｝，｛.#，.-，⋯，.&｝等参量对非周期 ()*
纳米结构链 89::%;< 电导率的影响 ’计算中频率以
-# 为单位，其他参量及电导率’均为任意单位 ’

图 - ()*纳米结构链的 89::%;<电导率 实线和虚

线分别对应电导率的实部和虚部，对应参量选取为

*’ .*( ! 6-.-= ，｛-#，--，⋯，-/｝ !｛#，373#，

374>，373#3>，374，373##，37/>，373##>｝，｛.#，.-，

⋯，.&｝!｛#，374，#73#，37/4，#736，37/&，374>｝，频

率%以 -# 为单位

图 -示出了 *’ .*( ! 6-.-=的非周期 ()*纳米
结构链的 89::%;<电导率 ’考虑晶粒间的界面效应及
晶格应变，图中格点参量分别选取｛-#，--｝为｛#，

373#｝，｛.#，.-｝为｛#，374｝，｛-6，-=，⋯，-/｝为

｛374>，373#3>，3743，373##，37/>，373##>｝，｛.6，

.=，⋯，.&｝为｛#73#，37/4，#736，37/&，374>｝’从
图中可以看出，非周期 ()*纳米结构链的 89::%;<电
导随频率发生变化，其实部呈现两个阶梯，一个在%
! #3" #/ -# 处，一个在% ! #3" -7> -# 处；对应的，电导

率的虚部存在两个“共振峰”，低频处峰值较小，另一

峰值较大 ’这一结果与 ?%+9;@00% 准晶类似［#6，#=］，不
过，其高频区的阶梯和峰位均发生了蓝移，这一点与

纳米结构周期链相似［##］’
当比值 *’ .*( 一定，改变 *’ 和 *( 的格点数，

这样体系中两类粒子所占比例不变，但晶粒尺寸发

生了变化，此时电导率的变化情况如图 6所示 ’图中
实线对应 *’ .*( ! 6-.-=，虚线对应 *’ .*( ! #5.#-
的 89::%;<电导率，其他参量与图 - 一致 ’从图中可
以看出，随粒度减小，电导率在高频区（% A #3" -7>

-#）有所减小，且高低频区的阶梯和峰位均有所蓝

移（向高频方向移动），表现出明显的尺寸效应 ’另
外，当保持 *’ ! 6-不变，*( 改变为 #5，其他参量不

>#-#>期 缪智武等：畸变对 89::%;<电导的影响：(8BC)*9DEC纳米结构模型



图 ! 晶粒尺寸对 "#$$%&’电导率的影响 实线和虚

线分别对应 !" (!# ) !*(*+ 和 !" (!# ) ,-(,*，破折线

对应 !" (!# ) !*(,-，其他参量与图 *相同，频率!以

$, 为单位

变，此时电导率变化如图 !破折线所示 .从图中可以
看出，电导率在整个频区有所增加，高频区尤为明

显，说明该体系有较强的成分调制作用 .

图 + 界面参量变化对 "#$$%&’电导率的影响 实线

对应｛$!，$/，$0｝)｛123/，1231，124/｝，虚线对应

｛$!，$/，$0｝)｛124/，120，12//｝，破折线对应｛$!，

$/，$0｝) ｛,21/，,2,1，,2,/｝，其他参量与图 *相同，

频率!以 $, 为单位

图 +示出了界面参量变化对电导率的影响 .图
中只改变 !" 的参量 $%（ % ) !，/，0），实线对应｛$!，

$/，$0｝)｛123/，123，124/｝，虚线对应｛$!，$/，

$0｝ ) ｛124/，120，12//｝，破折线对应｛$!，$/，

$0｝) ｛,21/，,2,1，,2,/｝，其他参量与图 *一致 .从

图中可以看出界面效应加强，高频区（! 5 ,16 *2/ $,）

电导率相应的随界面参量 $%（ % ) !，/，0）增减 ，其他
影响不明显 .同样，改变 !" 的界面参量 &%（ % ) !，/，

0）时，可以发现晶格应变加大，高频区电导率也有一
定变化 .

图 / 789链、周期链和准晶链的 "#$$%&’电导率的比较

实线、虚线和破折线分别对应 789链（!" (!# ) !!(

*0）、周期链（!" (!# ) !!(*0）和准晶链（!" (!# ) !!(*/），

对应参量选取｛$,，$*，⋯，$4｝)｛,，,，123/，123/，

123，123，124/，124/｝，｛&,，&*，⋯，&0｝)｛,，,，,21,，

,21,，,21!，,21!，,21/｝，频率!以 $, 为单位

:;&等人［,1］研究了无序纳米结构链中纳米构造
块排列的无序度对其电性质的影响，得到了一些有

趣的结果 .为探讨 789链中纳米构造块排列的无序
度对体系 "#$$%&’电导的影响，图 /同时示出了 789
链、周期链和 <%=#&;>>%准晶链的 "#$$%&’电导率 .为
便于比较，这里只考虑一种成分的颗粒，粒子平均格

点数相同，选取为!! ) !1，因而界面原子比例一样 .
789链、周期链中颗粒格点数之比 !" (!# 为 !!(*0，
而 <%=#&;>>% 准晶链中 !" (!# 为 !!(*/ .粒子中各格
点参量选取｛$,，$*，⋯，$4｝)｛,，,，123/，123/，
123，123，124/，124/｝，｛&,，&*，⋯，&0｝) ｛,，,，
,21,，,21,，,21!，,21!，,21/｝.从图中可以看出，
"#$$%&’电导率低频处的峰和阶梯有相对移动，从左
到右依次对应为 <%=#&;>>%准晶链（破折线）、789链
（实线）和周期链（虚线）的电导率 .显然纳米结构链
中颗粒排列的无序度对 "#$$%&’电导有一定影响，从
这个角度看 789链的无序度介于 <%=#&;>>% 准晶链
与周期链之间 .这一结果与从研究 789链的电子性
质得到的相关结论相符 .

+ 2 结 论

为研究纳米材料 "#$$%&’电导的结构关联，构造
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了一维非周期纳米结构固体模型，发展了实空间重

正化群理论研究方法 !研究了各种结构参量因素对
一维非周期 "#$纳米结构链的 %&’’()*电导率的影
响，表明纳米晶粒种类、晶粒尺寸、跃迁率等因素，对

%&’’()*电导率有明显的调制作用；界面结构、晶格

畸变对 %&’’()*电导率也有不同程度的影响；电导率
的大小及峰位随晶粒尺寸、跃迁率而改变 !另外，纳
米构造块排列对 %&’’()*电导影响的计算表明一维
"#$序列的无序度介于 +(,&)-..(准周期序列与周期
序列之间 !

［/］ $012() 3，4-506- 7，82-190 3，:;-)* + < -)= 4%->>-.%1?- @ /ABC

!"#$ ! %&’ ! (&)) ! !! /DEB
［F］ G; H -)= :(-)* I I，/AAF *+), !"#$ ! -./ ! "# EF（() 8%()0J0）

［胡安等 /AAF 物理学报 "# EF］

［K］ $-& G 4 -)= L; M，/AAC *+), !"#$ ! -./ ! "" /CBB（() 8%()0J0）

［茅蕙兵等 /AAC 物理学报 "" /CBB］

［N］ HO(J%-( < -)= 4010)= P /AAF !"#$ ! %&’ ! 4 "! FD/D
［C］ Q%&)* : R，<&; : S -)= <-) : 3 /AAF 0 ! !"#$ !：12/3&/$ ! 4,))&5

" CACA
［E］ HT02 + -)= @0?1(010 : /ABA 0 ! -),) ! !"#$ ! !$ /U/K

［D］ S() $，$- G -)= "J-( 8 /AAU 0 ! !"#$：12/3&/$ ! 4,))&5 % /UCAV
［B］ 7&2-1 $，H2( $ 7 -)= W&1( +/AA/ !"#$ ! %&’ ! 4 "& /UKN
［A］ $(2201 H -)= H,1-%-6J X /AEU !"#$ ! %&’ ! #%’ DNC
［/U］ <-) R G -)= P()* : M FUU/ 675 ! !"#$ ! 0 ! 4 %’ /CD
［//］ P()* : M &) ,8 /AAA *+), !"#$ ! -./ ! "( K/N（() 8%()0J0）［丁建

文等 /AAA 物理学报 "( K/N］

［/F］ H2=0- H -)= P;20- $ /ABE 0 ! !"#$ ! #) NUCC
［/K］ W0Y6-) $ X : -)=! I>().%.&6,0 3 4 /AA/ !"#$ ! %&’ ! 4 "& //BK
［/N］ P()* : M，<-) R G -)= +-)* R 8 /AAA 1"./ ! !"#$ ! (&)) ! #* CFA

!""#$% &" ’()%&*%(&+ &+ ,&--(+. $&+’/$%(0(%1：
2,/#+3&*)# +4+&)%*/$%/*#’ 5&’#6!

$(-& Q%(#M;/）F） P()* :(-)#M0)/） <-) R(-&#G&)*/） "-)* W-#I(/）
/）（9&:,5);&/) 2< !"#$.+$，=.,/>),/ ?/.’&5$.)#，=.,/>),/ N///UC，1"./,）

F）（9&:,5);&/) 2< !"#$.+$，@"7A"27 B&,+"&5$ 1288&>&，@"7A"27 N/FUUD，1"./,）

（30.0(O0= FC $-1.% FUUF；10O(J0= 6-);J.1(’> 10.0(O0= /N Z.>&,01 FUUF）

H,J>1-.>
H 10-2#J’-.0 10)&16-2([->(&)#*1&;’ -’’1&-.% (J =0O02&’0= >& .-2.;2->0 %&’’()* .&)=;.>(O(>? &\ "%;0#$&1J0（"#$）)-)&J>1;.#

>;10= .%-()! ]> (J \&;)= >%-> >%0 9()=J -)= >%0 J([0J，-J Y022 -J >%0 ()>01\-.0 J>1;.>;10J -)= 2->>(.0 =(J>&1>(&) &\ )-)&#*1-()J %-O0
- )&>-,20 0\\0.> &) >%0 %&’’()* .&)=;.>(O(>? &\ )-)&J>1;.>;10= J?J>06J! +1&6 >%0 0\\0.> &\ >%0 =0*100 &\ 1-)=&6 &) %&’’()* .&)#
=;.>(O(>?，"#$ .%-() (J - J?J>06 ,0>Y00) +(,&)-..( -)= ’01(&=(. J0^;0).0 !

,-./0123："%;0#$&1J0 )-)&J>1;.>;10= .%-()，10)&16-2([->(&) *1&;’ -’’1&-.%，%&’’()* .&)=;.>(O(>?，J([0 0\\0.>，()>01\-.0 0\#
\0.> !

4566：E/DF<，ENEUH9，DKEK4

!@1&50.> J;’’&1>0= ,? >%0 I>->0 70? W->(&)-2 $-5&1 @1&50.>（_1-)> W&! /AAA#UENC#NCUU），>%0 I.(0).0 -)= "0.%)&2&*? +&;)=->(&) \&1 &\ G;)-) ’1&O().0
（_1-)> W&! UU:Q<F/KB），-)= I.(0).0 -)= 30J0-1.% +&;)=->(&) &\ G;)-) @1&O().(-2 4;10-;，8%()-（_1-)> W&! UU8UDF）!

D/F/C期 缪智武等：畸变对 %&’’()*电导的影响："%;0#$&1J0纳米结构模型


