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　　基于 Miller2Abrahams理论 ,发展了一种重正化群方法 ,研究了一维纳米结构体系的 hop2
ping电导.研究表明在纳米结构体系中晶粒种类、晶粒尺寸对 hopping电导有显著的调制作

用 ,界面结构及晶格畸变等对 hopping电导也有不同程度的影响.
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1　引 言

随着制备工艺和技术的进步 ,人们已成功地制备出性质丰富的各类纳米结构材料 ,形

成了纳米结构体系物理新的研究领域[1 ] .理论上 ,人们也发展了研究其物理性质的一些

有效方法 ,如Wang等[2 ]利用数值计算法研究 ZnSe/ Ge的本征态 ,讨论了有关量子尺寸效

应 ; Kubo等[3 ]应用量子统计等方法研究了关于金属粒子电子性质的理论性质 ; Yan等[4 ]

应用格林函数重正化群方法较系统地研究了纳米晶体的电声子性质.基于 Miller2Abra2
hams(M2A)理论[5 ] ,本文发展了一种实空间重正化群方法 ,研究一维纳米结构的跳跃

(hopping)电导及其相关因素 ,并得到了一些有趣的结果.

2　Miller2Abrahams方程和纳米结构模型

Miller2Abrahams方程是

iωCn ( V n - EX n) =
V n - 1 - V n

Zn - 1 , n
+

V n +1 - V n

Zn , n +1
, (1)

其中 X n是第 n个格点的位置 , V n是第 n个格点的势 , E是外电场的幅值 ,ω是外电场的

频率 ,并且有

Cn = e2 f (εn) [1 - f (εn) ]/ K T ,

1/ Zn , n +1 = e2 f (εn) [1 - f (εn +1) ] U n/ K T ,
(2)

其中 f (εn)为费米函数 ,εn是无外场时单个电子处于第 n 个格点的电子能 , U n 是无外场
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时单个电子从第 n个格点向第 n + 1个格点的跃迁率 , K为玻尔兹曼常数 , T 为热力学温

度.电导率σ相应地表示为

σ =
1
EL 6

n

( X n +1 - X n)
V n +1 - V n

Zn , n +1
, (3)

式中 L 表示链的长度.由此可以计算有关体系的电导率[6 ,7 ] .选取

I n =
V n +1 - V n

Zn , n +1
, 　Hn = X n +1 - X n , (4)

其中 Hn表示从第 n个格点到第 n + 1个格点的距离 ,则由 (1)式有

iωCn ( V n - EX n) = I n - I n - 1 ,

iωCn +1 ( V n +1 - EX n +1) = I n +1 - I n .
(5)

　　(5)式中两式相减后 ,由 (2)和 (4)式有

(2 + iω/ U n) I n + iωΔCnΔV n = I n +1 + I n - 1 + iωEn HnCn , (6)

其中ΔCn = Cn + 1 - Cn ,ΔV n = V n + 1 - EX n + 1 . 假定无外场时εn 与格点 n 无关 ,因而

f (εn)是一个与 n无关的量 ,由 (2)式可知 Cn也是一个与 n无关的常数 ,并且ΔCn = 0 .令

ECn为 E , (6)式可简化为

(2 + iω/ U n) I n = I n +1 + In - 1 + iωEHn . (7)

　　为了便于重正化群方法消元 ,将 (7)式变形为

En I n = t n - 1 , n In - 1 + t n , n +1 I n +1 + iωEd n , (8)

式中

En = 2 + iω/ U n , t n±1 , n = t n , n±1 = 1 , dn = Hn , (9)

其中 t n , n±1表示格点 n与左右格点 n ±1之间相关的系数 , t n , n±1及 En 均是重正化前初

始链对应的无量纲参量 , dn则是与初始链格点距离对应的参量.

此时电导率公式 (3)变为

σ =
1
EL 6

n

I n dn . (10)

结合纳米晶格固体结构特点我们考虑图 1 (a)所示的一维纳米结构模型[4 ,8 ] .

图 1　(a) 纳米晶格链 ,周期为 L 0 = L 1 + L 2 ; (b) 重正化后的简周期链

该模型是由格点数分别为 N 1和 N 2的两类纳米晶粒 L 1和 L 2交替排列而成的周期

序列 ,其周期为 L 0 = L 1 + L 2 ,其中每一纳米晶粒中的格点分为两类 :含有周期性构型的

晶格格点 ( E1 , E2)和两类晶粒相连接处的界面格点 ( E3 , ⋯, E8 ) ,其对应格点的跃迁率
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U n分别取值为 ( U 1 , U 2)和 ( U 3 , ⋯, U 8) .根据相邻格点的具体情况 ,参量 dn则对应取几

种不同值 ,分别为

dn =

H1 : L 1中相邻格点之间距离 ;

H2 : L 2中相邻格点之间距离 ;

H3 : L 1的次级界面格点与相邻的 L 1中格点之间距离 ;

H4 : L 2的次级界面格点与相邻的 L 2中格点之间距离 ;

H5 : L 1的最外层界面格点与次级界面格点之间距离 ;

H6 : L 2的最外层界面格点与次级界面格点之间距离 ;

H7 : L 1和 L 2的最外层界面格点之间距离.　　 　　 　　　 　　 　　 　　 　　　　 　　 　 　　　 　　　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　 　　 　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　　　 　　 　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　 　　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　　 　　　　　 　　　　 　　 　　 　　 　　　 　　 　　　 　 　 　　　　 　　　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　 　　　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　　 　　 　　　　 　　　　 　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　 　　　 　　 　　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　　 　　　　 　　　 　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　　 　　　 　　　　 　　　　 　　 　　 　　　　 　 　　 　　 　　 　　　 　 　　　 　 　　 　　 　　　 　 　　 　 　　 　　 　　　 　　　 　 　　　　 　 　　 　　　 　　　 　 　　 　　　 　　　 　　 　　 　　　 　　 　　 　　　 　 　　　 　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　　 　　　 　　 　　 　　 　　　 　　　 　　 　　 　　 　　　



其中 L
( k)表示经过 k次重正化后所产生新链的长度 , L 是初始链的长度 , N i 周期序列的

周期个数 ,并且有 L = N iL 0 .

若 k = N - 1时 ,初始链中 E1—E7类及半数 E8类格点全部被消掉 ,所剩下的都是与

E8同类的格点 ,初始链被重正化为一个简周期链 ,如图 1 (b)所示.简周期链的电导方程

重正化为

E
( N - 1)
n I

( N)
n = t

( N )
n - 1 , n I

( N )
n - 1 + t

( N )
n , n +1 I

( N)
n +1 + iωEd

( N - 1)
n , (22)

并且可以得出

t
( N )
n±1 , n =

t
( N - 1)
n±1 t n±N , n±( N - 1)

E′n±( N - 1)
, (23)

因而简周期链的电导率σ( N)可以简单地由 (10) , (22)和 (23)式得出

σ( N)
=

iω
L

( N) ·
N i [ d

( N - 1)
n ]2

E
( N - 1)
n - t

( N )
n - 1 , n - t

( N)
n , n +1

, (24)

L
( N)为简周期链的长度.对应的初始链的电导率为

σ =
iω

2 L 0

2[ dN - 1
n ]2

E
( N - 1)
n - t

( N )
n - 1 , n - t

( N)
n , n +1

+ 6
N - 1

k = - ( N - 1)
k≠0

[ d′n + k ]2

E′n + k 　　　 　 　　 . (25)

4　计算与讨论

作为特例 ,我们计算了{ N 1 , N 2} ,{ U 1 , U 2 , ⋯, U 8} , { H1 , H2 , ⋯, H7}等参量对纳米

图 2　纳米晶格链的 hopping电导率 ,实线和虚线分

别对应电导率的实部和虚部 ,对应参量为 N 1/ N 2 =

10/20 , { U 1 , U 2 , ⋯, U 8 ) = { 1 , 0101 , 0195 ,

010105 , 0190 , 01011 , 0185 , 010115} , { H1 , H2 ,

⋯, H7 } = { 1 , 019 , 1101 , 0189 , 1103 , 0187 ,

0195} .频率ω以 U 1为单位

晶格链 hopping电导的影响.

图 2示出了 N 1/ N 2 = 10/ 20 的纳米结构链

的 hopping电导率.考虑晶粒间的界面效应及晶

格应变 ,格点参量分别选取 { U 1 , U 2 } 为 { 1 ,

0101} ,{ H1 , H2}为{ 1 , 019} , { U 3 , U 4 , ⋯, U 8}

为 { 0195 , 010105 , 0190 , 01011 , 0185 ,

010115} , { H3 , H4 , ⋯, H7 } 为 { 1101 , 0189 ,

1103 , 0187 , 0195} ,电导率σ为任意单位 .从图

中可以看出其电导率实部呈现两个阶梯 ,一个

在低频处 ,一个在ω= 1 左边处 ;相对应的电导

率虚部存在两个‘共振峰’,低频处峰值较小 ,另

一峰值较大.这一结果与文献[6 ]所得准晶链结

果相似.调节晶粒 L 1和 L 2对应的参量大小 ,不

难得到高低频的峰位和阶梯与跃迁率大小不同

的晶粒密切相关 ,当跃迁率较小的晶粒 L 2 的参

量变化时低频电导率变化显著 ,低频处的阶梯

和峰位随之移动 ;而当跃迁率较大的晶粒 L 1 的

参量变化时高频电导率变化显著 ,高频处的阶
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梯和峰位也随之移动.

图 3示出了晶格周期变化对电导率的影响.实线和虚线分别对应 N 1/ N 2 为 10/ 20 ,

20/ 40的情形 ,其他参量与图 2中相同 ,插图 (c)为低频峰处的放大情况.从图中可以看出

随晶格周期增加 ,电导率实部在高频区 (ω> 1)有所增加 ,低频区 (ω< 10 - 5)有所减少 ,而

虚部低频峰值基本没变 ,高频峰值有所减少 ,但高低频的阶梯和峰位均发生‘红移’,即向

低频方向移动.

图 4示出了界面参量变化对电导率的影响.图中只改变了 L 1 的界面参量 U i ( i = 3 ,

5 ,7) ,实线对应{ U 3 , U 5 , U 7} = { 0195 , 019 , 0185} ,虚线对应{ U 3 , U 5 , U 5} = { 019 , 018 ,

017} ,其他参量与图 2中相同.从图中可以看出界面效应加强 ,高频区 (ω> 1)电导率有一

定减少 ,其他影响不明显.同样 ,只改变 L 1的界面参量 Hi ( i = 3 ,5 ,7)时 ,也不难看出晶格

应变加大 ,高频区 (ω> 1)电导率有一定增加.

图 3　不同晶格周期对应的电导率 ,实线和虚线分

别对应 N 1/ N 2 = 10/ 20和 N 1/ N 2 = 20/ 40 , 其他参

量与图 2相同 ,频率ω以 U 1为单位

图 4　界面参量变化对电导率的影响 ,实线对应

{ U 3 , U 5 , U 7} = { 0195 , 019 , 0185} ,虚线对应{ U 3 ,

U 5 , U 7} = { 019 ,018 ,017} , 其它参量与图 2 相同.

频率ω以 U 1为单位

5　结 论

上述计算结果表明由于纳米链的特殊结构其电导率类似于准晶链而不同于周期链 ,

同时也表明跃迁率不同 ,对应晶粒对 hopping电导的影响行为明显不同.特别是 ,跃迁率

较大的晶粒对高频电导影响显著 ,跃迁率较小的晶粒对低频电导影响显著.界面结构、晶

格畸变使晶粒的原子构型、电子能谱发生了畸变 ,对电导率也有不同程度的影响.
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ABSTRACT

In terms of Miller2Abrahams’theory , a real2space renormalization group approach is developed

to calculate the hopping conductivity of one2dimensional nanostructured chain. It is found that the

kinds and the sizes ,as well as the interface structures and lattice distortion ,of nano2grains have a no2
table effect on the hopping conductivity of nanostructured systems.
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