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无序度和温度对一维无序体系费米能的影响 
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(中南大学  物理科学与技术学院，湖南 长沙，410083) 
 
摘  要：从一维情况出发，采用单电子紧束缚无序模型，建立无序体系一定温度下费米能公式，同时考虑到无序

体系中无序这一本质要素，通过数值计算探讨不同无序模式下无序度与体系费米能关系，并进一步探讨温度等对

体系费米能的影响。结果表明：无序体系的费米能随无序度的增大而减小，并且非对角无序对体系费米能的影响

很大，考虑非对角无序时，体系的费米能大大降低；温度对体系费米能的影响表现为，随温度的升高，体系的费

米能相应增大，且在低温区费米能随着温度的升高而增大比较缓慢，而在高温区费米能随着温度的升高而增大较

快。 
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Abstract: Based on tight-binding disordered model describing a single electron band, the Fermi-energy formula at certain 
temperature of one-dimensional disordered systems was established. By calculating the Fermi-energy of different 
disordered cases, the effect of the degree of disorder on the Fermi-energy and the temperature dependence of the 
Fermi-energy were investigated. The results show that the Fermi-energy decreases with increasing the degree of disorder, 
and the off-diagonal disorder has great effect on the Fermi-energy. When the off-diagonal disorder is considered, the 
Fermi-energy of system decreases obviously. And the Fermi-energy increases with increasing temperature, showing the 
characteristics that the Fermi-energy increases slowly at low temperatures, but increases fast at high temperatures. 
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近年来，不具有周期结构的无序体系的电子输运

问题已越来越为人们所重视。如 Lin 等[1]研究了金属

粉末材料的电子跳跃电导问题；Cordes 等[2]研究了有

机固体材料电子传输特性，并讨论了在光电技术中具

有相当应用潜力的柱状盘形分子液晶材料的电子输运

问题；Hennig 等[3]把无序体系电子输运理论应用于生

物领域，研究了 DNA 分子链中的电子输运机制；Yu
等[4]就 DNA 双螺旋结构中的电子跳跃电导进行的研

究，Albuquerque 等[5]进一步考虑了 DNA 分子链中长

程关联对电子局域化特性及电子输运的影响；Fogler
等[6]研究了掺杂对准一维电子晶体直流电子输运的影

响。而对于无序体系来说，其电子波函数呈现出局域

化特性，电子输运主要是通过费米能级附近的电子在

声子的帮助下实现在不同局域态间的跳跃输运[7−9]，因

而研究无序体系的费米能，对探讨无序体系的电学特

性以及热力学性质具有重要意义。一维无序体系在实 
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际材料的应用中受到很多限制，但它包含了许多无序

体系的基本原理和性质，同时它在数学处理上也很方

便，特别是近年来随着纳米线、碳纳米管等低维体系

器件的相继研制成功，一维无序体系电学性能的研究

已成为国内外普遍关注的一个热点课题。在此，本文

作者从一维情况出发，考虑到无序体系中无序这一本

质要素，通过数值计算探讨不同无序模式下无序度与

体系费米能关系，同时进一步探讨温度对体系费米能

的影响。 
 

1  模型与方法 
 

对于一维无序体系电子特性的研究，采用单电子

紧束缚无序模型，其哈密顿量可表示为： 
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式中：|i >为一组已知的正交完备基函数；N 为格点数；

εi代表 i 格点的位能；tij描述电子在 i 与 j 格点之间转

移的跃迁矩阵元，它代表着近邻格点 i 和 j 之间的相

互作用，显然有 tij=tji。在此基础上，若将对角元 εi取

为无规变量，而 tij 仍具有平移对称性，它只是(Ri−Rj)

的函数，其中 Ri为格点坐标，这时哈密顿 H 属于对角

无序体系。但是若将 tij视为与 i 和 j 格点位置以及格

点上原子都有关的无规变量时，H 所描述的体系既有

对角无序，又有非对角无序。 

在只考虑对角无序时，按 Anderson 模型[10]取 εi

在−W/2 和 W/2 内无规起伏。其中 W 为无序度，表明

格点能量的涨落情况，而对于 tij，取 
 

( )1/2 +−−= jitij ， 2≤− ji 。       (2) 

若进一步考虑非对角无序，则 tij取为随机数，对

于最近邻(|i−j|=1)，可以取 tij 以−1 为中心在−W/4 与

W/4 内随机变化，而对于次近邻(|i−j|=2)，取 tij以−2/3

为中心在−W/8 与 W/8 内随机变化。 
利用 Dean 等[11]提出的负本征值理论和 Wu 等[12]

提出的无限阶微扰理论，可以求解无序体系的本征问    
题[13]，该方法高效精确，能计算近 10 万阶矩阵，计

算误差小于 10−12。 
考虑到无序系统的电子同样服从费米统计分  

布，因而，对于一定温度 T 下体系的费米能 EF可以表

示为[14]： 
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式中： 0
FE 为绝对零度时的费米能；N(E)为电子能态密

度；Kb为波耳兹曼常数。 
由于无序体系不存在长程序，其电子态密度分布

不同于晶态系统。一般认为，无序体系电子能态可以

用高斯态密度分布来描述[2, 15]： 
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式中：W 为导致体系格点势无序变化的无序度；Ei为

能量本征值。因而，对于无序体系，在温度 T 下费米

能 EF可以可表示为： 
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此即无序体系费米能公式。对于一个具有 N 个格点的

一维无序体系，在单电子近似下，可认为每个格点处

有 1 个电子。假设体系电子能态不简并，温度为 0 K
时，如果 N 个电子将能量较低的 N/2 个能态全部填满，

而能量较高的 N/2 个能态全部是空的，那么，有电子

填充的最高一个能级就对应着无序体系在绝对零度时

的费米能 0
FE ，因而， 0

FE 可以通过求解无序体系的本

征问题而得到，从而可以求解一定温度和一定无序度

下体系的费米能。 
 

2  计算结果与讨论 
 

对于无序体系，其局域态具有较好的稳定性，其

本征态的形状、分布范围和局域态中心位置受体系大

小的影响不大[16]。因此，根据无序体系费米能公式，

计算了体系大小为 N=20 000，具有不同无序度和不同

温度时无序体系的费米能，并探讨了费米能与体系无

序度和温度的关系。 
图 1 所示为温度在 200 K 时费米能级随无序度的

变化关系， N＝20 000。其中图 1(a)所示为只考虑对

角无序时费米能与无序度的变化关系，图 1(b)所示为

考虑非对角无序的影响，即同时考虑了对角无序和非

对角无序时费米能与无序度的变化关系。由图 1 可见，

无序体系的费米能较晶态体系的费米能大大降低，且

随无序度的增加而减小，只是在只考虑对角无序时，

体系的费米能在弱无序区随无序度的增大而降低得较

快，而在强无序区，其费米能随无序度的增大而降低
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变缓。当考虑非对角无序项的影响时，体系的费米能

随无序度的变化近似线性地降低。这表明由于无序的

作用，体系能带发生分裂，出现更多的低能级，从而

增大了电子占据低能级的机会，同时，电子波函数在

整个能区展宽，低能区的电子态密度增加，因而体系

的费米能降低。同时还发现，在只考虑对角无序时，

费米能级的变化在 0.5 eV 以上，而在进一步引入非对

角无序项的影响时，费米能级的变化在 0 eV 附近。可

见，考虑非对角无序的影响时，体系的费米能级较只

考虑对角无序时的费米能大大降低，从而说明非对角

无序项的引入对体系的费米能的影响亦很大。可以认

为当引入非对角无序时，由于非对角无序描述的是各

近邻格点之间的跃迁矩阵元，即各格点之间的关联相

互作用，因此，随着非对角无序的引入，系统趋向稳

定，几乎所有的电子都处于低能级。同时，由于无序

体系电子结构中存在大量的能量本征值处于 0 eV 以

下低能态[16]，从而使体系的费米能大大降低，甚至出 
 

 

(a) 只考虑对角无序；(b) 引入非对角无序项 

EF—费米能；W—无序度 

图 1  无序体系费米能与无序度的关系 

Fig.1  Relationship between Fermi-energy and of degree of 

disorder in disordered systems 

现负的费米能情况。 
从图 1 还可看出，在相同的无序度变化范围内

(0~3.0)，当只考虑对角无序时，体系费米能的变化范

围较大(1~0.5 eV)；而当引入非对角无序时，体系的费

米能变化范围大大减小，与只考虑对角无序时相差几

个数量级。也就是说，在同时考虑对角无序和非对角

无序的情况下，体系的费米能随无序度的增大而减小

的速率大大降低。这说明虽然非对角无序的引入使体

系的费米能比只考虑对角无序时体系的费米能大大降

低，但由于非对角无序描述的是各近邻格点之间的关

联相互作用，当引入非对角无序时，系统趋向稳定，

体系费米能降低，无序的影响相对减弱。因此，当引

入非对角无序时，无序度对费米能的影响不再像只考

虑对角无序时那么显著。 
图 2 所示为 20 000 个格点，无序度取定值 W=1

时无序体系费米能随温度的变化关系，其中图 2(a)所
示为只考虑对角无序的情况，而图 2(b)所示为进一步 

 

 

(a) 只考虑对角无序；(b) 引入非对角无序项 

EF—费米能，T—温度 

图 2  无序体系费米能与温度的关系 

Fig.2  Relationships between Fermi-energy and temperature 

of disordered systems 
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考虑了非对角无序时的情况。由图 2 可知，无序体系

的费米能级随温度的升高而增大。这是因为当温度升

高时，由于热激发使电子占据高能级的几率增加，体

系的费米能相应增大。同时还可发现，当温度较低时，

体系费米能随温度的升高而增大比较平缓，而当温度

较高时，体系费米能随温度的升高而增大的趋势加快。

这是因为温度升高对体系费米能的作用具有双重效

应。一方面，在低温区，随温度的升高，格点原子热

运动加剧，体系无序程度加强，使体系费米能有减小

的趋势；另一方面，由于温度的升高使电子占据高能

级的几率增加，体系的费米能呈增大的趋势。由于温

度升高所导致的体系无序程度的增加在一定程度上缓

解了体系的费米能增加的速度，所以，在低温区，体

系的费米能随温度升高而增大的速度比较缓慢。但随

着温度的进一步升高，电子占据高能级的几率大大增

加，使体系费米能增大的速度更快，所以，在高温区，

体系的费米能随温度升高而增大的速度较快。 
 

 

3  结 论 
 
a. 无序体系的费米能级随着体系无序度的增加

而减小，且正是由于无序的作用，使无序体系的费米

能较晶态体系的费米能大大降低。 
b. 非对角无序对无序体系的费米能级的影响很

大，考虑非对角无序时，体系的费米能级大大降低，

但无序度对费米能的影响不再像只考虑对角无序项情

况下表现得那么显著。 
c. 无序体系的费米能级随着温度的升高而增大，

在低温区，体系的费米能级增大比较缓慢，但在高温

区，体系的费米能增大速度较快。 
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