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在单电子紧束缚无序模型基础上，建立了一维二元关联无序体系电子跳跃输运直流电导模型，并推导了其直

流电导公式，通过计算其直流电导率，探讨了格点能量无序度、非对角关联及温度、外场对体系跳跃电导的影响 )计
算结果表明，一维二元无序体系的直流电导率随着格点能量无序度的增大而减小；当引入非对角关联时，体系出现

退局域化现象，从而使体系的直流电导率增大；温度对体系的电子输运的影响表现为体系的直流电导率随温度的

升高而增大；在外加电场的调制下，体系的直流电导率在强场区随电场强度增加而增长很快，呈现出非欧姆定律特

性，但在弱场区外场的作用不明显 )
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! < 引 言

近年来，随着生物物理学的发展，对 =>?分子
中电子结构、输运特性的研究已成为国内外普遍关

注的一个重要课题［!—(］)而 =>?分子链由 $种核苷
酸，即鸟嘌呤（@）、腺嘌呤（?）、胞嘧啶（,）和胸腺嘧
啶（A）为基本单元按一定的序列构成双螺旋链状结
构，其中 ?/A，,/@相互成对构成碱基对，因此，=>?
双螺旋结构链可以认为是由两种基本碱基对随机分

布所构成的一维二元无序体系［*—!!］，其中每个碱基

对可视为一个格点 )因而研究一维二元无序体系的
电子输运特性对探讨 =>?分子中电学性能，揭示生
命体的某些生物规律，无疑是非常有意义的 )
对于完全有序的晶体其电子波函数在整个晶体

中是扩展的，但当体系的有序结构被破坏时，体系由

有序体系转变为无序体系，其电子波函数呈现出局

域化特性［!"］，因而其电子输运特性完全不同于有序

的晶态材料电子输运特性 )对于无序体系的电子输
运最早由 B5CC等［!’，!$］提出了电子跳跃输运机理，并
成功解释了冷却到液氮温度下的补偿性晶态半导体

的直流电导行为 )随后，B233DE和 ?FE18104［!+］运用随
机电阻网络模型（ED424C16;D 6DCG5EH 161357:）研究了低

杂质浓度体系中电子迁移率 ) ?3ID1等［!(］和 >DG016
等［!*］在此基础上考虑单电子、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 )最近，J573DE等研究了一维无序体系电子变程跳
跃输运的非欧姆特性［!&］，B1 等人研究了一维对角
无序体系的直流电导规律［!K］，L54D65G 等结合重整
化群理论探讨了一维电子体系的非线性交流电子输

运［"%］)然而目前对于一维二元无序体系的研究大都
注重于其电子结构特性的研究，如 =1M2I4用传输矩
阵方法研究了随机二元合金的 N:1OP65M 指数特
性［"!］，刘小良等探讨了一维二元无序固体的电子局

域性质［""］，N2P等研究了电场作用下具有库仑相互
作用的电子波函数的局域化特性［"’］，得到了很有意

义的结论，而对于其电子输运特性的研究，特别是格

点能量无序及非对角关联对其电子输运的影响研究

并不多见 )
本文从一维二元非对角关联无序模型出发，在

单电子紧束缚近似下，忽略电子间的相互作用，且只

考虑近邻格点相互作用，通过计算了探讨了包含 "
Q !%’ 个格点的一维二元非对角关联无序体系中格
点能量无序、非对角关联、温度及外加电场对其直流

电导的影响 )
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!" 模型与方法

一维无序二元体系是由两种原子 ! 和 " 随机
排列所构成，为了研究其电子输运特性，我们构建了

一维无序二元体系模型，其中原子 ! 具有格点能量

!!，原子 " 具有格点能量!" #在单电子紧束缚近似
下，其哈密顿量可表示为［$，%］

# & !
$

% & ’
!% %〉〈 % (!

$

% & ’
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&"’
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其中!% 为第 % 格点的位能，且!% 分别以 ( 和 ’ ) (
的概率取!!，!"，因而 ( 表示随机链中原子 ! 的含
量，从而可描述链中两种原子的组分，$ 为随机链
的长度，即其所含原子的数量 #显然，!! )!" 代表

格点能量的变化范围，即体系的格点能量无序度

)，在本文中取!! & )
!，!" & ) )

! # ’%&描述电子在 %

与 & 格点之间转移的跃迁矩阵元，即体系的非对角
关联（*++,-./0*1/2 3*4452/6.*17）项，若只计及近邻相互
作用（ % ) & & ’），则 ’%&有三种可能取值形式

［%］，即
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很明显，该模型是 <1-547*1无序模型的简单推广，因
为在 <1-547*1 无序模型［’!］中非对角项被视为与格
点原子无关的量，即 ’!! & ’"" & ’!" & ’，而忽略非对
角无序关联的影响 #
若 *% 为哈密顿量的能量本征值，"〉&!%#% %〉

为与能量本征值 *% 相对应的本征态，其中 #%
! 代

表在二元无序体系中格点 % 处发现电子的概率，则
薛定谔方程可表示为

*%#% & ’%)’，%#%)’ (!%#% ( ’%，%(’#%(’ # （:）
利用负本征值理论［!=］和无限阶微扰理论［!>］，可

以求解其本征方程 #由于无序导致电子波函数呈现
局域化特性，局域态的位置、局域长度亦可确

定［!!，!;］#考虑到局域态之间的电子输运只能通过声
子及外场的激发，通过电子在不同局域态间跳跃而

实现 #在没有外场作用时，电子从一个局域态中心位
置 % 跳跃至另一个局域态中心位置 & 的跳跃概率满
足如下形式［’>，’$］：

$%& & +8 ,（*%）［’ ) ,（*&）］

? 5@A ) !% -& ) -% )
*& ) *%

.B
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其中 +8 为声子频率，%, ’描述电子波函数的局域长

度，*% 为局域于格点 % 处的电子局域态能量本征

值，且 *% 的数值以费米能为基点，*& ) *%描述发生

电子跳跃的两个电子局域态之间的能量差，

-& ) -% 为电子跳跃的距离，.B 为玻尔兹曼常数，/
为温度，,（*%）为格点 % 被电子占据的概率，且 ,（*%）

服从费米统计分布，即

,（*%）&
’

5@A（*% C .B /）( ’ # （>）

显然，在没有外场作用时，电子从 -% 处跳跃到

-& 处与其逆过程具有相同的跳跃概率，即处于动态

平衡状态，但当有外加电场 0 时，这种动态平衡被
破坏，从而使体系中出现电流 #在外加电场的作用
下，一方面使局域在不同格点上的能量本征值产生

一个附加的能量降落，即 * C
% & *% ) 10-%，另一方面，

电场对体系中各格点电子占据的概率产生影响，使

各格点为电子占据的概率进行重新分布，我们在不

同的格点势中引入一个小的增量&’% 来描述这种改

变，此时格点 % 被电子占据的概率可表示为

,（* C
%）&

’
5@A［（*% )&’%）C .B /］( ’， （;）

这时电子从 -% 处的局域态跳跃到 -& 处的局域态的

跳跃概率可表示为

$C
%& & +8 ,（* C

%）［’ ) ,（* C
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此时，格点 %，& 之间的电流 2%& & 1（$C

%& )$C
&%）可表示

为［’$，!9］
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其中!!" ! #! " #" " #" # #! $对于给定的外

加电场 $，增量"#! 通常由电流密度守恒条件!
!" "

%!"

! %确定，即进出任意格点 ! 电流的代数为 %，因而
不必具体计算"#! 的值 $所以，对于一维二元无序体
系中由于电子的跳跃输运而产生的总的电流为［&’］

% !!
! ( &
!
& ) ’

%!" ! !
! ( ’
!
" ) ’

()% (*+, # &$ *"

# *! # !!"
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)+ ./01

($（*" # *!）
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，

（2）
其中 & 为体系中任意固定的格点 $因此，可能计算
体系的跳跃电导
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56 结果与分析

根据直流电导公式，我们选择了包含 & 4 3%5 个
格点原子的一维二元无序体系，计算了其不同参数

下的直流电导率，并探讨了其直流电导率与格点能

量无序度、非对角关联之间的关系，以及温度、外场

对其电导率的影响 $
图 3为温度、外加电场强度及体系中 , 原子的

含量分别取定值 + ! &7% 8，$ ! 3%5 9:;<，- ! %67情
况下一维二元无序体系电导率与格点能量无序度的

关系，其中曲线 , 描述的是非对角关联情况，而曲
线 . 为 =0>*?.@0 模型情况 $由图可知，体系的直流
电导率随格点能量无序度的增大而减小 $我们知道，
由于无序导致电子波函数局域化，因而随着格点能

量无序度的增加，电子波函数局域化程度逐渐增强，

电子波函数扩展长度减小，从而使电子由一个局域

态跳跃到另一个局域态的概率相应减小，所以体系

的直流电导率随格点能量无序度的增大而减小 $
对比曲线 , 和曲线 . 还可发现，曲线 , 的电导

率总体上大于曲线 . 的电导率，说明考虑非对角关
联时，体系的直流电导率大于 =0>*?.@0模型情况下
体系的电导率 $这是因为，当引入非对角关联时，体
系出现退局域化现象［2］，电子波函数由局域态向扩

展态发展，因而在考虑非对角关联的情况下，体系的

直流电导率要大于 =0>*?.@0模型情况下体系的电导
率 $此外，我们还可以发现在 =0>*?.@0模型下体系的

图 3 一维二元无序体系直流电导率与格点能量无序度的关系

直流电导率随无序度的增加下降很快，而当引入非

对角关联时，体系的电导率随无序度的增加下降比

较缓慢，当格点能量无序度较小时，二者的差别不

大，而随着格点能量无序度的增加，二者的差别逐渐

增大 $这是因为格点能量无序和非对角关联对一维
二元无序体系的电子输运影响上存在着一个竞争机

理 $一方面，格点能量无序使体系的电子波函数向局
域化的方向发展，从而使体系的直流电导率随无序

的增加而减小，另一方面，非对角关联使体系的电子

波函数向退局域化方向发展，电子波函数由局域态

向扩展态转变 $因此，在格点能量无序和非对角关联
的共同影响下，非对角关联在一定程度上缓解了体

系的直流电导率随无序度的增大而降低的趋势，从

而使一维二元非对角无序体系的直流电导率随格点

能量无序度的增加而降低的速度比 =0>*?.@0模型情
况下大大降低了，特别是当格点能量无序度较大时，

非对角关联的作用表现得更加明显 $

图 & 一维二元无序体系直流电导率随温度的变化关系
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由于处于局域态的电子是通过声子的帮助而实

现在局域态间的跳跃输运，因此格点原子的热振动

对体系的电子跳跃概率产生很大的影响 !图 "中曲
线 ! 为一维二元非对角关联无序体系的直流电导
率随温度的变化关系，其中外加电场强度、体系中 !
原子的含量及格点能量无序度分别取定值 " # $%&

’()*，# # %+,和 $ # $+% !为了对比，我们同时计算
了在相同参数下不考虑非对角关联，即 -./0123.模
型的情况下体系的直流电导率随温度的变化关系

（曲线 %）!可见，不论是否考虑非对角关联，一维二
元无序体系的直流电导率随温度的升高而增大 !这
是因为随着温度的升高，格点原子热运动加剧，而在

无序体系中电子输运是通过声子的激发，吸收声子

的能量而实现在不同局域态之间跳跃输运，因而随

着温度的升高电子发生跳跃输运的概率增加，从而

使体系的直流电导率相应增大 !同时还可发现，在高
温区，一维二元非对角关联无序体系的电导率与不

考虑非对角关联的 -./0123.模型情况下的电导率比
较接近，而当温度很低时，二者的差别很大，表明在

高温区体系中的电子跳跃输运主要是通过定程跳跃

来实现的，即电子的跳跃输运发生在相邻格点之间，

而在低温区，体系中的电子跳跃输运主要以变程跳

跃输运的形式实现 !因为非对角关联实现上相当于
在体系中增加了电子长程跳跃输运的“通道”，因而

当变程跳跃输运方式对体系的电导起主导作用时，

非对角关联体系的电导率会远大于没有关联时体系

的电导率 !所以，在高温区，一维二元非对角关联无
序体系的电导率与不考虑非对角关联的 -./0123.模
型情况下的电导率比较接近，而当温度较低时，二者

的差别很大，非对角关联情况下体系的电导率要远

大于 -./0123.模型情况下的电导率 !
由于电子在局域态之间的跳跃受外加电场的调

制，因而外加电场对体系的直流电导率有很大影响 !
图 &为一维二元非对角关联无序体系的直流电导率
与外场强度的关系图，其中格点能量无序度、体系中

!原子的含量分别取定值 $ # $+%，# # %+, !由图可
知，体系的直流电导率随外加电场的增大而增大，但

在弱场区，电导率随电场的增大几乎没什么变化，而

在强场区，电导率随电场强度增加而增长很快，使体

系的直流电导率随电场的变化关系呈现出非欧姆定

律特性 !对于这一现象，我们的解释是：由于在一维
体系电子跳跃输运过程中总有一些电了跳跃很难进

行的“障碍”，当外加电场比较弱时，电场对电子跳跃

的驱动作用相比这些“障碍”来说几乎可以忽略，因

而体系的电阻主要由这些“障碍”决定 !但是随着外
加电场的逐渐增大，这些“障碍”的作用慢慢地为电

场所消减，当电场强度增大到一定程度时，这些“障

碍”的作用完全被消除，体系的电导率可以表示为

!4!% 056
&"’

()7 *( )
%

%+,

，其中 ’ 电子跳跃特征长

率［$8，"9，&%］!所以当外场强度较强时，体系的电导率随
着电场强度的增大而显著增大，呈现出非欧姆特性 !

图 & 一维二元无序体系直流电导率随外加电场的变化关系

:+ 结 论

$+ 一维二元非对角关联无序体系的格点能量
无序度对其电子输运影响很大，表现为其直流电导

率随着格点能量无序度的增大而减小 !
"+ 当引入非对角关联时，体系出现退局域化现象，

电子波函数由局域态向扩展态发展，从而使体系的直

流电导率大于 -./0123.模型情况下体系的电导率 !
& + 温度对一维二元非对角关联无序体系的电

子输运的影响表现为体系的直流电导率随温度的升

高而增大，同时，在高温区体系中的电子跳跃输运是

主要是通过定程跳跃来实现的，即电子的跳跃输运

发生在相邻格点之间，而在低温区，体系中的电子跳

跃输运主要以变程跳跃输运的形式实现 !
: + 一维二元非对角关联无序体系电子输运受

外加电场的调制，在弱场区，电导率随电场的增大几

乎没什么变化，而在强场区，电导率随电场强度增加

而增长很快，使体系的直流电导率随电场的变化关

系呈现出非欧姆定律特性 !
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