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运用负本征值理论，探讨了非对角无序、维数效应对低维无序系统电子结构的影响，研究表明，非对角无序和

维数效应对低维无序系统电子结构的影响很大 *非对角无序主要体现出系统的结构变化和粒子边界效应；从一维
单链、准一维双链到准一维三链无序系统，电子局域化程度加大，电子能带结构更复杂，体现出显著的维数效应 *
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# @ 引 言

现在实际应用中的多功能材料，如非晶合金材

料、高掺杂聚合物材料和纳米材料等，其微观结构都

具有显著的无序特征 *从查阅的文献来看［#—&］，对具
有无序材料的研究，更多的还是集中在制备及应用

上，而对无序材料微观结构的理论研究，特别是电子

结构的研究，最新文献报道得比较少 * A9=3等人［"］研
究了非对角无序系统能带中心区电子特性，在非对

角条件下，中间能带区出现电子局域化，而对角无序

条件下则没有出现 * BC>39>D等人［.］研究了一维系统
电子局域化与非局域化间转变的统计特性 * E389:
等［)］重点研究了具有非对角无序的二维和三维系统

中电子满足幂律（F8G>D042G）分布的局域化问题 *王
广厚等对纳米微晶材料的结构和性质进行了详细研

究和讨论［,］，徐慧等人针对一维无序系统的本征矢

解法［%］、电子局域态分布［(］、电子结构［#$，##］、电子跳

跃导电［#’］等等研究得比较多 *但是由于无序系统不
具备周期性，其微观结构理论研究仍是当今的一大

热点和难点 *因此，有必要继续深入研究准一维无序
系统，创建一个简便的模型来研究无序机理，但由于

计算相当复杂等原因，这方面的研究进展比较缓慢 *
随着计算机软硬件技术水平的飞速发展及其他计算

软件功能的不断增强，为进一步研究无序系统提供

了可能 *
本文在已有的一维无序系统电子结构研究工作

的基础上，利用负本征值理论，运用一种新的求解方

法，将高阶多对角随机矩阵计算代数化，从而在保证

精度基础上简化运算复杂度，计算出准一维三链无

序系统的电子态密度，探讨非对角元素无序和无序

系统维数对其电子结构的影响，进一步发展无序窄

带系统微观结构理论 *

’ @ 研究方法

采用 H9?>D789无序模型，即单电子紧束缚无序
模型［#&］，其哈密顿量写为
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其中 J #〉是一组已知的正交完备基函数，" 代表系
统中的粒子数，!# 为在第 # 个点阵上的电子能量，它

是 L & M’—& M’之间的随机数，& 代表了系统的无
序程度 * %#$为电子的转移能量，利用 -2N和O2DC398［#"］

提出的幂函数式，其表达式可写为
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当只考虑电子最近邻相互作用时，%#$ I L #*如考虑

非对角无序，则 %#$就取为（ L & M"，& M"）之间的随
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机数 !
根据上述，参照文献［"］，在只考虑电子的最近

邻相互作用情况下，建立一组低维（一维单链、准一

维双链、准一维三链）电子紧束缚无序模型，其粒子

编号正好将系统的哈密顿量分别表示为三、五、七对

角对称矩阵的形式，它们的电子态密度的计算，用负

本征值理论计算方法［##］完全可以求得 !本文中系统
粒子数统一取为 $%%%%，无序度 ! 取 # !

$ & 计算结果及分析

计算结果通过绘图如图 #和图 ’ !

图 # 有序情况下，不同维数系统的电子态密度 （(）为一维单链系统；（)）为准一维双链系统；（*）为准一维三链系统

图 ’ 非对角无序情况下，不同维数系统的电子态密度 （(）为一维单链系统；（)）为准一维双链系统；（*）为准一维三链系统

图 #和图 ’，表示能量（"）和电子态密度（+,-）
的关系 !通过对比图 #和图 ’，可做以下分析 !

! "#$ 有序情况下

为了说明计算结果的准确性，本文首先讨论了

有序情况下电子态密度 !计算研究表明：如图 #，随
着系统维数的增加，电子态密度的峰值数随之增多，

一维单链系统有 ’个峰值，准一维双链系统有 .个
峰值，准一维三链系统有 / 个峰值 !从一维到带状
（窄带），电子态密度峰值在减小，但能量的分布范围

（能带）有所加宽 !根据文献［$］经进一步计算表明，
一维单链系统若考虑第三近邻电子相互作用，其系

统哈密顿量也正好表示为一个七对角对称矩阵形

式，但其电子态密度峰值只有 .个，而不像准一维三
链时有 /个电子态密度峰值 !

! "%$ 非对角无序的影响

如图 ’所示，非对角无序引入后，与图 # 相比，
能带显著变窄，系统能量分布宽度基本由 .—"个单
位变为 #—’个单位；最大峰值数均减少至 # 个，这
个电子局域化区都出现在零能量点 !这点与文献［.］
的结果是符合的 !由此可见，非对角无序极大改变了
电子态密度的分布，这说明非对角无序应主要体现

在系统的结构变化或粒子边界效应上，因为只有结

构的变化和边界效应才会对系统产生如此大的影

响 !这些变化对应着相变及相变参数所对应的序参
量的变化，因此对电子结构产生很大影响：能带显著

变窄；最大峰值在中间，由于结构的稳定取向总是能

量最小，这可以获得系统的最小能量，趋向结构

稳定 !
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! "!# 维数效应的影响

随着系统耦合链数目的增加，电子态密度为零

的能量区间大为减少 !可以借助维数效应来解释这
一现象 !一维情况下电子只能在一个方向上运动，电
子的能级呈现出某种方式的分布，在某些能量区间

没有能级出现；而在准一维的情况下电子可在横向

运动而产生能带结构的变化，将产生横向的能级分

裂，使能级数目增多，且每个子能带相邻能级间距随

横向尺寸的增大而减小，从而使有些能量间隙被覆

盖 !同时，由电子总能态数目恒定可以解释态密度的
峰值降低 !
比较一维无序系统与准一维三平行链无序系统

电子态密度分布图，还可见一个最明显的区别，就是

后者的电子态密度底部出现一个大的空白区域，表

明在这些能量区间上电子的态密度起伏比较小 !
综合比较图 "和图 #可推知，一维情况下，系统

电子只能向一个方向运动，不存在相变，其序参量为

零；而准一维双链和三链系统，由于电子可在两个方

向上运动，可引起系统结构变化，存在相变，其序参

量不为零，具体序参量值还可以做进一步研究 !

$ % 结 论

"% 在有序情况下，随着系统维数的增加，电子
态密度的峰值数目同样明显增多 !一维单链无序系
统有 #个峰值，准一维双链无序系统有 $个峰值，准
一维三链无序系统有 &个峰值 !

# % 非对角无序体现系统的结构变化和粒子边
界效应，对无序系统电子结构影响很大 !

’ % 态密度为零的能量区间的减少，是从一维到
准一维，即在向二维过渡的变化中所带来的影响，是

维数效应的体现 !准一维无序系统电子可在两个方
向上运动带来能带结构的变化，使一维情况下态密

度为零的某些能量区间被覆盖 !
$ % 准一维三链无序系统电子态密度分布底部

出现空白，说明准一维三链系统的这些能量区间上

电子的态密度起伏比较小 !
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