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I 

摘  要 

晶格中波的局域化是指离散介质中不存在输运现象，人们在过去的几十年里面，

对它进行了深入的研究。最值得注意的是，这种现象是由晶格中的杂质或者无序势场

的存在所引起，从而导致了著名的 Anderson 局域化。然而，波的局域化也可能出现

在平移不变的晶格中，其中相消干涉致使（至少一个）布洛赫能带群速度消失，导致

宏观简并的本征态局域在晶格有限的格点上，此类局域态被称为紧凑的局域态（CLS）。

这些具有无色散能带（平带）的单粒子能谱被称为平带晶格。 

在本文中，我们研究了二维和三维平带晶格中的格点势能无序与平带的相互作

用效应。由于 Lieb 模型是最简单的平带晶格，也是实验上最容易实现的晶格模型，

所以我们主要研究 Lieb 模型及其扩展模型。 

首先，我们研究了二维 Lieb 模型及其扩展模型中的非关联无序效应。基于有限

大小标度理论，我们发现平带处与色散带处的态确实具有完全不同的局域化性质，平

带处的态似乎表现出一种类似一维情况的局域性质。然而，对于无序小至与跃迁能相

当时，所有的无序仍然导致局域化。 

然后，我们研究了三维 Lieb 模型及其扩展模型中的非关联格点无序效应，我们

在能量—无序的相图中得到了金属—绝缘体转变曲线。我们发现三维 Lieb 模型及其

扩展模型具有比简单立方晶格更低的临界无序，即 Lieb 模型更局域。此外，我们发

现临界指数与标准的三维 Anderson 模型的临界指数是一致的。 

最后，我们考虑有序势与无序势共存的情况，使得紧凑的局域态（CLS）被保留。

有两个令人惊讶的结果，首先有一半的色散带上的非 CLS 态在能量上越发靠近平带

能量，其行为也越发像 CLS，即更加局域在 Lieb 格点。其也导致了在 CLS 能量附近

DOS 的累积，最终导致在非常强无序下依旧存在扩展态，即出现了一个发散的迁移

率边。其次，是靠近平带能量的小无序区域，出现“逆”Anderson 转变。我们也发

现在较大无序区域的临界指数与标准的三维 Anderson 模型的临界指数是一致的。 

我们的研究结果对平带晶格中无序与平带的相互作用研究具有重要的意义，可

能为未来的信息存储器件提供新的思路，有利于推动量子存储器件设计相关领域的

发展。 

 

关键词：Anderson 局域化；平带；转移矩阵方法；能谱统计；有限大小标度理论 
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Abstract 

Wave localization in lattices refers to the absence of transport in discrete media, and it 

has been intensively studied in the past decades. Most notably, this phenomenon is induced 

by the presence of impurities and disorder potential in the lattice — i.e. giving rise to the 

celebrated Anderson localization. However, wave localization may also emerge in 

translationally invariant lattices, where destructive interference yields the vanish of the 

group velocity in (at least) one of the Bloch bands，resulting in macroscopically degenerate 

eigenstates localized within a finite number of lattice sites. These lattices supporting 

dispersionless (or, flat) energy bands in the single-particle spectrum are called flat bands 

lattices.  

In this thesis, we study the impact of onsite disorder potential in 2D and 3D flat band 

lattices. In particular, we mainly focus on the Lieb model and its extended versions, as the 

Lieb lattice is simultaneously one of the simplest and one of the most experimentally 

achievable flat band lattices. 

First, we focus on the impact of uncorrelated disorder in 2D Lieb model and its 

extension. Based on the Finite size scaling method, we find that states at the flat band and 

dispersion band indeed have completely different localization properties, with the states at 

the flat band exhibiting a 1D-like localization behavior. However, for disorder small enough 

to be comparable to the hopping energy, all disorder still leads to localization. 

Then, we focus on 3D Lieb model and its extensions with uncorrelated onsite disorder, 

where we outline the metal-insulator transition curve in the energy disorder phase diagram. 

We found that the 3D Lieb model and its extended models have a lower critical disorder 

strength compared to the simple cubic lattice, meaning that the Lieb model is more localized. 

Moreover, we found that the critical exponent value is in agreement with the exponent for 

the standard 3D Anderson transition. 

Lastly, we consider a mix of order and disorder in the Lieb models such that the 

compact localized states (CLS) are preserved. There are two surprising results. First, about 

half of the non-CLS states on the dispersion band get pushed in energy close to the energy 

of the CLS and become concentrated on the Lieb sites. This also leads to the accumulation 

of density of states (DOS) near the CLS energy, eventually resulting in the existence of 

extended states even under strong disorder, i.e., the emergence of a diverging mobility edge. 

Second, near the flat band energy and under small disorder, an “inverse” Anderson 
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transition occurs. We also found that the critical exponent in the large disorder regime is 

consistent with that of the standard 3D Anderson model. 

Our research results have significant implications for the study of the interaction 

between disorder and flat bands in a lattice, and may provide new insights for future 

information storage devices, which would be beneficial in advancing the field of quantum 

storage device design 

 

Keywaords: Anderson localization; flat band; transfer matrix method; energy 

spectrum statistic; finite size scaling method 
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第 1 章  绪  论 

1.1 无序系统简述 

1.1.1 无序的类型 

自从 Anderson 在 1958 年提出无序的概念以来[1]，无序系统引起了科学家们的广

泛关注。众所周知，根据 F. Bloch，R. Peierls 和 A. H. Wilson 于 20 世纪 30 年代提出

的能带理论[2–4]，波矢量𝑘可以被用来标记理想周期固体系统的状态。基于晶格中的

布拉伐衍射，这一杰出的理论成功地识别了金属，绝缘体和半导体。然而在现实生活

中，并不存在完美的材料，他们都存在缺陷，如杂质，空位等，这些缺陷破坏了这些

系统的平移不变性，这些系统也被统称为无序系统。 

 

图 1.1 典型的无序系统类型，图片来自于文献[5]。 

无序系统的种类可以根据晶体结构被破坏的方式和性质进行分类，一般有置换

无序、晶畴无序、取向无序、拓扑无序等。基于理想的二维正方晶格，我们简单介绍

几种典型的无序系统模型[5,6]，如图 1.1 所示： 

图 1.1（a）为理想周期的二维正方晶格系统模型，系统中所有的原子为同一种原

子，且各原子的近邻原子数，即配位数，是一致的。此外，每个原子具有相同的几何

配置，因此系统具有周期平移不变性。 

图 1.1（b）为结构无序模型，系统中所有的原子为同一种原子，但其位置排列具

有无规性。 



第 1 章  绪  论 

2 

图 1.1（c）为拓扑无序模型，原子种类相同且各原子的最近邻原子数目恒定。但

各个原子之间的相对位置是随机地无序排列，该系统称为拓扑无序。 

图 1.1（d）为成份无序模型，原子具有几何规则的排列，但是原子的种类是多样

的。 

图 1.1（e）为取向无序模型，它是由一系列指向完全随机的自旋组成的集合。 

图 1.1（f）为动能无序模型，是一个由相同原子构成且排列规则的晶格，由于有

种不同的随机矢势而存在不同的跃迁矩阵元。 

根据无序系统的不同物理性质和特征进行分类，无序系统又可以分为自旋玻璃

（Spin Glass）[7–10]，非晶态材料（Amorphous Materials）[11–13]，高温超导体（High-

Temperature Superconductors）[14–17]，自旋液体（Spin Liquid）[18–21]等。 

自旋玻璃是一种磁性无序系统，其中自旋在晶格上具有复杂的非周期性排列。这

种系统的无序性来源于杂质，缺陷或交换耦合的随机性，导致自旋在时间和空间上表

现出玻璃态的行为。非晶态材料则是没有长程有序结构的凝聚态材料。其原子或分子

排列没有周期性，并且缺乏晶体的长程周期性。典型的非晶态材料包括玻璃、非晶合

金和非晶聚合物等。高温超导体是一类表现出超导现象的材料，其超导转变温度高于

传统超导材料。这些材料通常具有复杂的晶体结构和无序的局部结构，其中缺陷和无

序性对超导性能产生重要影响。自旋液体是一种具有强关联效应的量子磁性无序系

统，其中自旋在晶格上以无序的方式相互作用。自旋液体的自旋自发地保持高度量子

纠缠状态，缺乏长程磁有序性。 

1.1.2 Anderson 局域化 

由于加入无序后的系统失去了周期性，波矢量𝑘不再是一个好的量子数。所以，

我们需要新的理论与技术手段来探索无序系统的性质。假设考虑一个没有电子—电

子相互作用的立方格子模型，电子仅仅被无序的在位随机势散射，这被称为 Anderson

模型。在弱无序的情况下，波函数在短距离内是平面波，然而在长距离内会被随机的

无序势散射。平面波在被散射之前自由运动的距离称为平均自由程。这些多重散射

波，以形式 

Ψ
𝑘
(𝑟) = 𝑢𝑘(𝑟) exp(𝑖�⃗⃗�𝑟) (1.1) 

扩展到整个系统，被称之为扩展态。相反，在强无序的极限下，波从势阱的位置𝑟0⃗⃗⃗⃗ 处

以指数的形式衰减[1,22–24]， 

Ψ(𝑟) ∼ exp(−|𝑟 − 𝑟0⃗⃗⃗⃗ |/𝜆)   , (1.2) 

其中，λ是局域化长度，其相应的态Ψ(𝑟)被称为局域态，如图 1.2 所示。从扩展态到

局域态的转变是由无序所驱动，其诱导的金属—绝缘体转变（MIT）导致所有的态都
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被局域，称之为 Anderson 转变。 

 

图 1.2 扩展态（上）与局域态（下）的图示。其中𝑊为无序大小，而𝑊𝑐则表示临界无序。 

让我们考虑一个过程，最开始无序很弱，平均自由程𝑙远远大于电子波长𝜆𝐹（波

矢𝑘𝐹的倒数），即𝑙 ≫ λ𝐹。在这一阶段，可以假设电子被单个势散射，引起扩散运动

（diffusive propagation）。电导率可以被表示成𝜎 = 𝑒2𝐷(𝐸)𝜌(𝐸)，其中𝐷(𝐸)和𝜌(𝐸)分

别是扩散系数和态密度。随着增加无序，平均自由程的长度越来越小，对于某个无序，

若有𝑙 ∼ λF，那么此时系统的性质会发生显著的变化。物理上，有一个 Lifshitz 准则

[25]，它声称当平均自由程𝑙与强无序下的电子波长λ𝐹相当时，会发生局域化现象。 

在现实生活中，由于制造技术的成熟，使处理更小尺寸结构的系统成为了可能，

比如亚微米器件，即介观系统。处理这样的有限尺寸的系统让事情似乎更复杂，因此

在考虑无序系统的局域化性质时必须处理系统尺寸𝐿，特征长度（包括平均自由程𝑙）

和局域化程度𝜆之间的关系。对于弱无序下合适大小的系统，满足不等式𝑙 ≪ 𝐿 ≪ 𝜆的

情况下，电子可以扩散到整个系统，整个系统也被称为扩散区域（diffusive regime）。

随着系统尺寸的增加，当系统尺寸𝐿比局域化长度𝜆更大时，电子会被局域化而无法

扩散。相反，如果使系统越来越小，即有𝐿 ≪ 𝑙，那么电子可以在整个系统中扩散，

并且仅被几个随机势散射，这时的系统也被称为弹道区域（ballistic regime）。在扩散

区域，电导公式𝜎 = 𝑒2𝐷(𝐸)𝜌(𝐸)是满足使用的，但是由于量子干涉效应在扩散区域

中起着重要作用，因此需要对电导公式做一个小的修正，其导致的电导随着系统尺寸

的增加呈现对数递减，这也被称为弱局域化修正。 

1.1.3 态密度和迁移率边 

20 世纪 20 年代，量子力学的发展使得人们开始研究实际物质中的电子行为，因

此开始关注电子态密度[26–28]的概念。在此期间，泡利提出了电子气体的基本概念，并

计算了自由电子气体的能量态密度。在固体物理学的发展过程中，人们开始研究复杂

晶体中的电子行为，并发现电子在晶体中的行为受到能带结构的影响。因此，人们开
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始将电子态密度与能带结构相联系，并通过计算得到了材料中的电子态密度。这些计

算是通过使用一些基于能带结构和量子力学的理论方法，如紧束缚模型，自洽场理论

等。 

为了使论点更生动，举一个简单的基于紧束缚近似的 Anderson 模型的例子。考

虑一个立方晶格，最近邻格点之间的跃迁大小为𝑡，其它的跃迁积分则为零。对于格

点势能ϵ𝑥𝑦𝑧，服从均匀随机的分布，即𝜖𝑥𝑦𝑧 ∈ [−𝑊/2,𝑊/2]，其中𝑊为无序强度。在

𝑊 = 0的情况下，它恢复到干净的周期系统，其色散关系为 

𝐸 = 2𝑡 cos(𝑘𝑥) + 2𝑡 cos(𝑘𝑦) + 2𝑡 cos(𝑘𝑧)   , (1.3)  

其中波矢�⃗⃗� = 𝑘𝑥𝑖 + 𝑘𝑦𝑗 + 𝑘𝑧 �⃗⃗�。态密度（DOS）可以通过𝜌(𝐸) ∼ 𝜕𝑘/𝜕𝐸解析得到[29]。

能谱范围为−6𝑡到6𝑡，态密度具有对称分布的形式𝜌(𝐸) = 𝜌(−𝐸)。 

但是在无序存在的情况下，由于缺少平移不变性，波矢𝑘不再是好量子数，不能

再用能带结构来描述体系性质，也就无法获得色散关系，导致也不能通过解析的方法

求得态密度。以上提到的方法都不再适用。但是态密度依旧是一种很好的描述能谱的

工具，因为我们可以通过数值方法计算不同无序构型在单位能量区间内的状态数来

获得态密度。 

对于适当的无序，扩展态和局域态可以共存，大量的经验告诉我们局域态停留在

能带的尾部，而扩展态则在能带的中心。存在一个临界能量，𝐸𝑐，将扩展态与局域态

分隔开来，被称为迁移率边[30,24]，如图 1.3 中所显示。如果费米能量𝐸𝐹位于𝐸𝐹 < 𝐸𝑐

的区域，即能带的尾部，其波长𝜆𝐹 ∼ 𝑙，局域化在此发生。由于费米能量附近的态都

是局域的，系统变成了一个绝缘体，称为 Anderson 绝缘体，其中态密度不为零，但

是电导为零。相反，如果𝐸𝐹 > 𝐸𝑐，费米能周围的态是扩展的，系统可以被视为金属，

通过改变费米能从带的尾部到带的中心，即穿过迁移率边，系统发生了从绝缘体到金

属的相变。 

 

图 1.3 迁移率边的概念示意图。 

实际上，在带中存在两个迁移率边，𝐸𝑐𝑈和𝐸𝑐𝐿，它们分别区分扩展态和上面带尾



湘潭大学博士学位论文 

5 

的局域态以及下面带尾的局域态。无序可以移动迁移率边，因为弱无序下有更多的扩

展态，而强无序则有更多的局域态。无序的增强伴随着迁移率边向带中的偏移。当

𝐸𝑐𝑈 = 𝐸𝑐𝐿出现时，两条迁移率边在带中心重合。由于𝑊 > 𝑊𝑐时，能谱中再也没有扩

展态，这个相应的特殊的无序𝑊𝑐又被称为临界无序。迁移率边𝐸𝑐，作为无序𝑊的函

数，即𝐸𝑐(𝑊)，给出了临界线，也即图 4.4 中所示的𝐸 − 𝑊相图中区别开扩展态和局

域态的线。 

1.1.4 临界指数与标度关系 

由于临界线可以将扩展态和局域态分开来，亦即区分金属相与绝缘体相，我们可

以使用两个不同的量来分别表示临界线两侧不同区域的性质。电导𝜎和局域化长度𝜆

成为候选者，在金属相一侧用电导𝜎描述输运性质，在绝缘体相一侧则用局域化长度

𝜆描述局域化特性。由于金属—绝缘体转变预期属于二阶相变[22,23,31]，临界指数表现

为金属绝缘体转变（MIT）两侧金属电导和局域化长度对无序和能量的依赖形式。在

金属区域，电导𝜎 > 0，而在临界点𝑊𝑐或𝐸𝑐电导𝜎 = 0（至少对于正交类的系统是的），

在临界点附近的转变区域则可以表达成如下的形式 

𝜎 ∼ (𝑊𝑐 − 𝑊)𝑠  ,   (1.4) 

或者 

𝜎 ∼ (𝐸𝑐 − 𝐸)𝑠   , (1.5) 

相反，在转变区域局域化长度可以表示为 

𝜆 ∼ (𝑊 − 𝑊𝑐)
−𝜈 , (1.6) 

或者 

𝜆 ∼ (𝐸 − 𝐸𝑐)
−𝜈 , (1.7) 

在精确的临界点处，该值是发散的[22]。 

其中的𝑠和ν之间的关系式可以通过 Wegner 标度关系确定，即𝑠 = (𝑑 − 2)[32]。标

度关系[33,34]作为凝聚态物理学和统计物理学中的一个重要概念，用于描述物质在临

界点附近的物理性质。最早由以色列物理学家 Leo P. Kadanoff 于 1966 年提出[35]。简

单来说，标度关系是指一些物理量在临界点附近呈现出一种无量纲的函数关系，这种

函数关系被称为标度律。例如，在二阶相变中，磁化率、比热等物理量都会在临界点

附近呈现出标度律行为。而在我们的金属—绝缘体的转变中则是局域化长度或者电

导呈现标度律行为。在 20 世纪 70 年代，Kenneth G. Wilson 在研究相变[33]时提出了

重整化群理论，为标度关系的研究提供了新思路和工具。在我们的模拟中，我们通过

基于有限大小标度理论（FSS）获取这个临界指数ν。 
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1.1.5 局域化的标度理论 

局域化的标度理论[36]是基于 Thouless[37]思想的单参量标度理论，该思想假设对

于足够大的系统，当增加系统的尺寸，重新标定尺寸之后的电导不依赖于能量，无序

和系统尺寸，仅仅依赖于电导本身，即 

𝛽(𝑔) =
𝜕 ln 𝑔

𝜕 ln 𝐿
   . (1.8) 

足够大的系统尺寸意味着系统尺寸𝐿比系统中全部的特征长度都要大(如平均自由程𝑙,

随机势的相干长度等)，所有的微观细节都可以被视为是不相关的或无关紧要的。 

然而，函数𝛽(𝑔)具体形式是不知道的，只能从两个极限定性地描述。首先，考虑

无穷大的电导，那么预期欧姆定律可以使用，即 

𝑔 ∼ 𝜎𝐿𝑑−2   , (1.9) 

带入方程 1.8 可以得到𝛽(𝑔) = 𝑑 − 2。其次，考虑电导尽可能小的情况，即𝑔 ≪ 1，

此时预期出现指数的局域化行为，即 

𝑔 ∼ exp(−𝐿/𝜆)    , (1.10) 

因此，𝛽(𝑔) ∼ ln 𝑔。在电导𝑔 ≪ 1的情况下𝛽(𝑔) < 0，即随着系统尺寸的增大电

导减小。不失一般性，假设𝛽(𝑔)总是一个连续且单调的函数。然后可以在两个极限之

间进行插值，如图 1.4 所示。 

 

图 1.4 单参量标度假说示意图。箭头方向表示随着增加系统尺寸，流的方向。 

对于𝑑 < 2，函数𝛽 < 0，表示𝑔总是随着尺寸𝐿的增大而减小；对于无穷大的系

统，系统达到了局域区域，所有的态都是局域的，因此没有金属—绝缘体转变的出现。

对于𝑑 = 2，由于其属于临界区域，很难界定是否有相变存在,但一般认为不会出现金

属—绝缘体转变，所有的态都是局域的。对于𝑑 > 2的情况，存在一个固定点𝛽(𝑔𝑐) =

0，意味着此时电导𝑔与系统尺寸无关，并且保持恒定大小的值𝑔𝑐；对于初始电导𝑔𝑖，
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如果𝑔𝑖 = 𝑔𝑐，则电导在增加系统尺寸趋于无穷的过程中保持不变。如果初始电导𝑔𝑖 =

𝑔𝑐 + 𝛿𝑔（此时的𝛽(𝑔𝑐 + 𝛿𝑔) > 0），则电导𝑔最终会随着系统增大而达到金属相，与

之相反的，倘若初始电导𝑔𝑖 = 𝑔𝑐 − 𝛿𝑔（此时的𝛽(𝑔𝑐 − 𝛿𝑔) < 0），则电导𝑔最终会随

着系统增大而到达绝缘相。因此存在一个由临界点𝑔𝑐分隔开的金属—绝缘体转变。 

综上所述，基于这样一种权衡—专注于宏观尺度上某些重要特征，而忽略微观细

节的标度理论是一个半定量的成功。该理论预测在时间反演不变的一维和二维系统，

不存在金属绝缘体转变，而在三维等更高的系统中则会出现。 

1.1.6 普适性 

在临界现象的主题中，普适性是一个不可避免的问题。基于大量的实验，无论哈

密顿量的微观细节如何改变，临界指数均保持不变的理念已经贯彻科研人员的心中。

相反，决定普适类的则是系统的维度和对称性。当然，有一些量，比如临界无序𝑊𝑐或

者临界能量𝐸𝑐则是依赖于微观细节，因此是非普适的。 

表 1.1 Anderson 局域化中的普适性分类。 

普适性分类 时间反演对称性 自旋旋转对称性 哈密顿量 H 

正交类 是 - 实数, 对称的 

酉类 否 是 复数, 自伴的 

辛类 是 否 实数, 辛矩阵 

在基于随机矩阵理论系综的 Wigner-Dyson 分类的相对应的早期分类方案中，定

义了三类 Anderson 局域化的普适类，其主要考虑两种对称性，即根据时间反演对称

性（TRS）和自旋旋转对称性（SRS）的存在与否分为正交类（orthogonal），酉类（unitary）

和辛类（symplectic），细节展示在表 1.1 中。在物理学中，磁场可以破坏 TRS，而自

旋轨道耦合则会破坏 SRS。举几个例子简单地说一下，对于我们通常所说的 Anderson

模型，其主要考虑无序的势能与一致的跃迁项之间的竞争，它描述了一个没有自旋的

单粒子在无序晶格中的传播。由于体系此时具有时间反演对称性，因此这个情况下的

Anderson 模型就是属于正交类的。当进一步考虑跃迁项是依赖于电子的自旋取向时，

此时的模型就是属于辛类的。当考虑加入一个外部磁场时，系统的时间反演对称性就

被破坏，此时的系统就是酉类的。 

尽管现在人们已经了解到，一套完整的随机矩阵理论除了三个 Wigner-Dyson 类

之外，还包括三个手性（chiral）系综和四个 Bogoliubov-de Gennes 系综，并且附加的

系综具有附加的对称性之一的特征，即手性或者粒子-空穴对称性[23]。但是，其它的

对称性在无序系统中不起太大作用，我们还是可以简单地使用表 1.1 中详细列出的这

三个分类。 
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临界指数的普适性，以及对称性和维度的相关性的验证是无序系统中 Anderson

局域化的主要问题。 

1.1.7 Anderson 局域化的实验观测 

需要强调的是 Anderson 局域化现象不仅仅是存在于电子系统中[38–43]，在声子[44–

46]，光波[44,47–50]，自旋波[51–53]，以及原子物质波[54–56]等，甚至在经典波[57–60]系统中均

有 Anderson 局域化现象的出现。下面我们简要介绍两个分别在光子系统和原子系统

中观察到的 Anderson 局域化。首先是 Tal Schwartz 等人[50]于 2007 年基于二维光子晶

体，在实验上研究了光子晶体中波的输运并且观察到了 Andersen 局域化现象，证实

了 Anderson 局域化也存在于二维的光子晶体中。他们使用如图 1.5（a）所示的平行

光导构成的六角晶格状的光子晶体作为实验体，通过调节光的折射率让其在一定的

无序范围内波动，且实验过程中可以调控光导之间的横向耦合强度，让光沿着实验体

的𝑧轴传播的过程模拟了 Anderson 模型的时间演化过程。在实验过程中，在无序为零

时，他们观察到了图 1.5（b）所示的呈现六角形状的模式，代表着弹道输运，通过增

加无序的强度，分别依次观察到了图 1.5（c）所示的代表着扩散运动的模式，以及图

（d）所示的局域化的模式。 

 

图 1.5 光子晶体中的二维 Anderson 局域化的实验观测。（a）平行光导构成的六角晶格状的

光子晶体示意图，（b）没有无序时的情况，对应弹道输运，（c）15%无序度，白色的线是沿

着水平经过光束峰的直线在经过100个无序构型平均得到的强度对数分布图。可以用高斯函

数𝐼 ∼ exp(−2𝑟2/𝜎2)进行拟合，其中𝑟代表距离光束中心的距离，所以对应光的扩散运动。

（d）45%无序度，此时白色的线可以通过指数形式𝐼 ∼ exp(−2|𝑟|/𝜉)进行拟合，对应光的指

数衰减形式的 Anderson 局域化。图文来源于文献[50]。 
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次年，Juliette Billy 等人在冷原子系统中观测到的物质波的 Anderson 局域化现

象。冷原子物质波能成为非常有吸引力的原因在于它能够被直接地观测到。其中大部

分实验中的缺陷和原子—原子之间的相互作用可以在一定范围内被精准地控制。他

们的实验结果展示在图 1.6（a）中，其通过磁光阱获得了 BEC，详细信息见图标题。

波包在纵向势阱关闭之后开始演化，随后被局域在一固定的区域，如图 1.6（b）所

示。图 1.6（c）展示了半对数坐标下的态密度分布图，浅红色的线代表初始波包位于

原点，深红色的线则表示释放一秒之后的数据，此时系统已接近平稳区，蓝线为指数

拟合，展示了局域化的特性。目前，Anderson 局域化的实验结果都是定性的，量子

模拟的定量问题一直是一个难题。 

 

图 1.6 无序势中原子物质波的一维 Anderson 局域化的直接实验观测。（a），一个小的玻色爱

因斯坦凝聚（BEC，包含1.7 × 104个原子，下文中为了方便称呼其为波包）是在混合势阱中

形成的，势阱是由水平光学波导组成，其在横向（𝑥 − 𝑦平面）提供一个强的约束以确保发生

的是有效的一维动力学。一个松散的磁性纵向阱使得波包最初位于中心的位置。振幅为𝑉𝑅的

无序势通过散斑模式实现，如图中蓝色所示。（b）一旦关闭纵向势阱，波包开始自由演化，

经过长时间扩散之后最终形成一个特征的指数形式。（c）原子密度剖面图，浅红色的线表示

初始的结果，深红色的线代表释放一秒钟后的结果，蓝色线为拟合的结果。在插图中，它是

扩散的均方根（rms）宽度与时间𝑡的关系，绿色的线表示在无序势𝑉𝑅 = 0时是持续扩散的，

而当𝑉𝑅 ≠ 0时，在0.5𝑠之后达到平稳状态。图来源于文献[54]。 

1.2 平带简介 

1.2.1 平带和 CLS 

平带是一个不依赖于𝑘的色散关系，在𝑘 − 𝐸能谱图中是一条平直的线。平带和通

常的抛物线型和狄拉克线性色散关系不同，它们的区别可以在图 1.7 中直观地看出

来。 
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图 1.7 色散带的类型。从左至右依次为普通的抛物线型色散关系，线性色散关系（狄拉克类

型），和平带色散关系。 

对应于平带的本征态通常在空间上是紧凑的，即仅仅占据晶格的有限个子部分。

因此，它们被称为“紧凑局域态”（compact localized states, CLS）[61]。在图 1.8 中列

出了一些一维的平带格子及其相应的 CLS，其中 CLS 占据的非零振幅的格点用黑色

的小球突出显示。可以看到 CLS 仅仅占据在原胞的部分格点。图 1.8 中也展示其相

应的能带结构，其中平带用红色线突出显示出来。 

 

图 1.8 1D 平带格子示意图小球表示格点位置，实线代表跃迁积分𝑡𝑗𝑗′ = 1，虚线则代表可调

节的跃迁积分𝑡。黑色小球显示了具有相同振幅大小和交替符号的紧凑局域态的局域化，其

它晶格具有严格的零振幅。不可约能带结构展示在每个晶格下面，其中平带用红线表示。（a）

Cross-stitch 模型，𝑈 = 1，（b）diamond chain 模型，𝑈 = 1，（c）1D pyrochlore 模型，𝑈 = 1，

（d）1D Lieb 模型，𝑈 = 2，（e）stub 模型，𝑈 = 2和（f）sawtooth chain 模型，𝑈 = 2。图文

来自于参考文献[62]。 

基于紧束缚方法，基本上有两种方法生成平带格子。一是通过对称性，二是通过

微调耦合参量。最初的平带模型，诸如 Dice 格子[63]和 Lieb 格子[64]都是具有手性对

称性的。Mielke 则基于线图（line graph）[65]提出了新的平带模型，随后 Tasaki 也提

出了通过微调耦合参量来产生具有平带结构的“装饰”格子[66]。这几个具体的模型可

以参看图 1.9。 
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图 1.9 从左至右依次是 Dice 格子，Lieb 格子，Kagome 格子和 Tasaki 的装饰格子。其中第三

幅图的黑色线表示了一个蜂窝格子，红色点线表示的则是 Kagome 格子，其是蜂窝结构的对

偶格子。图文来自于参考文献[67]。 

随后，CLS 被用作平带的“产生器”。根据 CLS 的大小，𝑈，即 CLS 占据的原胞

数量，平带有不同的类型。图 1.8 的说明文字部分也相应的给出了每个模型相应的𝑈

值。对于𝑈 = 1，平带受到局域对称性的保护[62]，因为它可以通过一个基的局部变化

完全与晶格的其余部分解耦；而对于𝑈 > 1，平带是通过微调耦合参量[68]来产生的，

而不是通过局域对称性。然而，由于基于 CLS 的构造方法，仅仅适用于一维的格子，

因此完全推广到更高维度仍然是一个悬而未决的问题。因此需要研究出新的方法，现

在已经有一些方法已经在研究当中，比如折纸规则（origami rules）[69]，寡聚体重复

（repetition of oligomers）[70]，局部对称性（local symmertries）[71]和自相似构造（self-

similar constructions）[72,73]等。 

1.2.2 平带的研究意义 

平带的群速度∇𝑘𝐸的消失，即被镇压的动能，使得势能愈发显著。因此，它成为

了实现强关联系统的理想平台。平带对无序和相互作用的存在很敏感，这两者都会导

致非零色散的出现。 

前文已经提过，无序可以诱导 Anderson 局域化，并且导致相变的出现。除了无

序之外，平带的存在也会对局域化性质产生影响，改变很多物理性质，比如，一维中

的局域化长度[74–76]，迁移率边[77]，“逆”Anderson 转变[78,79]和无序诱导的拓扑相变[80]

等。在平带中粒子之间的相互作用也会诱导自发对称性破缺并且导致强关联量子相

[80–86]的出现，这吸引了大量学者的关注。此外，拓扑和平带的结合也是一个有趣的领

域[87,88]。 

总而言之，平带最开始作为用于解析学习多体系统[63,64]中的铁磁基态而引入的

工具，之后被广泛用于研究大量物理现象，例如分数量子霍尔效应[89–91]，自旋液体

[19,92]，铁磁性[65,93–95]，不存在无序的多体局域化[96,97]，超导超流等[98–104]，平带对于

科研人员来说确实是很有意义的一个课题。 

1.2.3 平带在实验上的实现 

随着制造技术的成熟，平带的实现有了很大的进展。对于电子平带方面，Abilio
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等人在超导线网络中观测到了平带[105]；Dorst 等人[106]和 Slot 等人[107]基于扫描隧道

显微镜（STM）分别通过移除和添加原子独立地实现了 Lieb 晶格中的平带。随后，

Li 等人[108]则在多层硅烯结构的 kagome 晶格中观察到了平带。在光学领域，Jo 等人

[109]在 kagome 晶格中实现了平带，当然在 Lieb 格子[110,111]中也成功实现了平带。在

光子领域，基于飞秒激光读写技术（femtosecond laser-writing technique）同样实现了

具有平带的光子系统[112–115]；更多的是，基于太赫兹拟态等离子体波（terahertz spoof 

plasmons）也在 kagome 晶格[116]和 Lieb[117]晶格中观测到了平带。在相同的时间段内，

也报道了基于光感应技术（optical induction technique）在 Lieb[118]晶格和 kagome 晶

格中观测到了平带。 

在图 1.10（a-c）中，我们简单展示了 Dorst 等人[106]基于扫描隧道显微镜（STM）

所获得的一些结果。图 1.10（b）中的态均匀占据所有格点，对应了色散带，而（c）

中则明显局域在（a）中绿色显示的格点上，对应了平带。图 1.10（d-f）展示了基于

飞秒激光读写技术的光子系统实现，（e）和（f）分别代表了平带和色散带。图 1.10

（g-h）则是展示了光学格子的实现结果，通过调节晶格势可以获得平带。 

 

图 1.10 （a）CI 空位组成的 Lieb 晶格的形貌图，（b-c）偏压分别为2.85V 和3.15V 时的 Lieb

晶格的电导映射图。（d）飞秒激光读写技术示意图，（e）和（f）分别为不同输入条件下的输

出实验剖面。（g）Lieb 光学格子的实验实现，（h）不同晶格势的能带结构。图文来自于文献
[106,111,113]。 

1.3 选题意义 

平带系统作为实现强关联系统的理想平台，其平带的本征态，即局域紧凑态

（CLS），具有宏观的简并性，但是容易被无序与相互作用等破坏，从而产生新奇的

物理现象，比如“逆”Anderson 局域化，多重分形特性，无序诱导的拓扑相变，铁
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磁，超流等。 

CLS 作为平带的本征态，其仅仅占据一个或几个原胞的位置，这意味着这些态

局域在这些原胞里不能扩散出去。然而，平带具有高度简并的能级，它们的本征态并

不是唯一的。这些态的线性组合构成的新的态也是其相应的本征态。这个新的态甚至

可以占据遍布整个格子的某些特定的格点。因此对于所有的 CLS 都是局域化这一结

果是违反直觉的。在 CLS 系统中引入无序之后，一方面，无序诱导了 Anderson 局域

化的出现，抑制了输运。另一方面，无序也会破坏高度简并的平带，即恢复输运。如

果加入一点小无序，CLS 在很大程度上被保留，即态依旧占据遍布整个格子的某些

特定的格点，而此时小的无序带来的扰动是否会使得局域的 CLS 变成扩展的呢？那

么自然而来的问题是，是否在二维无序系统中出现去局域化现象，或者在三维的无序

系统中出现更丰富的性质。这些都是值得去研究的。 

人造格子的成功制备，意味着先前的许多理论结果可以在实验中检验，新的理论

工作也需要探索和解释。在理论上，大部分的平带晶格系统都仅仅只具有一条平带，

而扩展的 Lieb 晶格可以具有多条平带，且其平带的数量可以自由控制。平带数量的

增加可能会带来更加丰富的物理性质。在实验上，一方面，Lieb 晶格由于其简单的

几何结构和丰富的物理性质，已经在许多实验系统中实现，包括光子系统[112–114,117]，

光学冷原子系统[110,111]以及电子系统[106,107]。另一方面，三维系统比二维系统具有更

丰富的性质，而且从二维的 Lieb 晶格推广到三维的 Lieb 晶格也是具有可行性的。因

此，Lieb 晶格是一个值得考虑的理想平带晶格模型。 

此外，无序系统具有丰富的物理行为和性质，比如自旋玻璃（Spin Glass），非晶

态材料（Amorphous Materials），高温超导体（High-Temperature Superconductors），自

旋液体（Spin Liquid）等系统都表现出了令人惊异的现象。研究无序系统对于理解复

杂性、量子相变以及凝聚态物质中的强关联效应具有重要意义。它们的研究有助于推

动材料科学、凝聚态物理和量子信息等领域的发展。在此大背景下，研究无序与平带

的相互作用的对于理解材料性质，揭示新物理现象和量子信息与存储器的应用等方

面也具有较大意义。在理解材料性质方面，无序（如杂质、缺陷、杂化等）与平带的

相互作用会对材料的电子结构和性质产生显著影响。通过研究平带与无序的相互作

用，我们能够更深入地理解材料的局域化行为、电荷传输等关键物理过程。在揭示新

物理现象方面，平带与无序的相互作用可能会导致一些新颖的物理现象的出现，例如

“逆”Anderson 局域化、无序诱导的拓扑相变等。这些新物理现象的研究有助于推

动基础物理学的发展，拓展我们对量子材料行为的理解。在量子信息与存储器方面，

平带与无序的相互作用也具有重要的应用前景。研究无序对平带的影响，有助于发现

新型的信息存储与处理机制。通过研究平带与无序的相互作用，可以为量子信息技术

和量子计算等领域的发展提供新思路和设计指导。 
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第 2 章  模型与方法 

2.1 晶格模型 

2.1.1 扩展的 Lieb 模型ℒ𝒹(𝑛) 

二维扩展的 Lieb 模型可以被认为是在正方形晶格的两个相邻格点之间均匀间隔

地插入原子。相应的三维扩展的 Lieb 模型则可以被看成是在立方体晶格相邻的两个

格点之间均匀的插入原子。符号ℒ𝒹(𝑛)代表在一个𝑑维的格子（在本文中，仅考虑𝑑 =

2和3，即𝑑 = 2的二维正方晶格与𝑑 = 3的三维立方晶格）的相邻两格点之间等间距

地插入𝑛个原子，如图 2.1 所示。为了方便起见，将原始格子（立方格子或者正方格

子）的格点称为 cube 格点或者 square 格点，用蓝色球标记，后来等间距插入的原子

的格点称为 Lieb 格点，用红色球标记。 

 

（a）          （b）            （c）           （d） 

图 2.1 （a-d） Lieb 及其扩展模型ℒ𝒹(𝑛)的示意图。浅颜色的球代表二维的模型ℒ2(𝑛)，浅颜

色与深颜色球一起表示三维 Lieb 模型ℒ3(𝑛)。蓝色的球在二维表示 square 格点，在三维表示

cube 格点，红色的球表示 Lieb 格点。（a）ℒ2(1)和ℒ3(1)，（b）ℒ2(2)和ℒ3(2)，（c）ℒ2(3)和

ℒ3(3)，（d）ℒ2(4)和ℒ3(4)。格点之间黑色的线是为了便于视觉观看，表示格点之间的跃迁。 

2.1.2 基于 Lieb 格子ℒ2(1)的 Anderson 模型的 Wannier 表象 

为了研究无序的影响，我们采用了 Anderson 模型。Anderson 模型[1]是一个简单

的单电子的由无序驱动导致金属—绝缘体转变的模型，其忽略的自旋轨道耦合，电子

—电子之间的相互作用，以及磁场的影响。Anderson 模型的哈密顿量包含两项竞争

项，一个随机的在位势能项，倾向于将粒子保持在能量最小值，另一个则是动能项，

允许粒子从一个格点跃迁到另外的格点。从基于 Lieb 格子ℒ2(1)的 Anderson 模型的

哈密顿量出发，给出如下形式， 

                                          𝐻 = ∑  𝑟 휀𝑟|𝑟⟩⟨𝑟|−∑  𝑟≠𝑟′ 𝑡𝑟𝑟′|𝑟⟩⟨𝑟′⃗⃗⃗⃗ |    ,                                  (2.1)  

其中，|𝑟⟩表示位于ℒ2(1)格点𝑟 = (𝑥, 𝑦)的正交 Wannier 态，휀𝑟是格点|𝑟⟩处的在位势能

[119]。通常，Anderson 无序是通过引入均匀随机分布的在位势能ε𝑟，即ε𝑟 ∈ [−𝑊/2,𝑊/
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2]。对于最近邻格点𝑟和𝑟′⃗⃗⃗⃗ 之间的跃迁积分𝑡𝑟𝑟′⃗⃗⃗⃗ ，一般设置为𝑡𝑟𝑟′⃗⃗⃗⃗ ≡ 1，其它的情况则为

𝑡𝑟𝑟′⃗⃗⃗⃗ ≡ 0。 

在实空间的 Wannier 表象中，可以将哈密顿量写成矩阵的形式。具体来说，以尺

寸𝑀 = 2的ℒ2(1)为例详细阐述，且考虑硬边界条件。其中𝑀代表以原胞格矢为单位

的度量。ℒ2(1)的一个原胞中具有三个原子，因此尺寸为𝑀 = 2的系统具有3 × 22 = 12

个原子，即哈密顿量是12 × 12的矩阵，可以表示成如下形式， 

[
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
휀1 −1 −1 0 0 0 0 0 0 0 0 0
−1 휀2 0 −1 0 0 0 0 0 0 0 0
−1 0 휀3 0 0 0 −1 0 0 0 0 0
0 −1 0 휀4 −1 −1 0 0 0 0 0 0
0 0 0 −1 휀5 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 −1 0 휀6 0 0 0 −1 0 0
0 0 −1 0 0 0 휀7 −1 −1 0 0 0
0 0 0 0 0 0 −1 휀8 0 −1 0 0
0 0 0 0 0 0 −1 0 휀9 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 −1 0 휀10 −1 −1
0 0 0 0 0 0 0 0 0 −1 휀11 0
0 0 0 0 0 0 0 0 0 −1 0 휀12]

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

, (2.2) 

其中，在位格点势能ε𝑟服从均匀的随机分布。通过精确的对角化方法，可以获得12个

本征值以及相应的12个本征态。 

研究无序系统的方法基本上主要是基于对本征值和本征态的解析，比如基于本

征值分析的能谱统计方法，这包含能级统计方法（𝑃(𝑠)）和改进版的能级间距比率统

计方法（𝑃(𝑟)和𝑃(|𝑧|)等），以及基于本征态分析的逆参与数（IPN）等，后面会进一

步介绍。 

2.2 ℒ2(𝑛)与ℒ3(𝑛)的 CLS 的构造 

为了深入地了解ℒ2(𝑛)与ℒ3(𝑛)的 CLS。首先通过精确的直接对角化方法考虑

ℒ2(1)和ℒ2(2)在小尺寸下的本征值和本征态，随后推论出其在热力学极限下的情况。

其次，根据ℒ2(1)和ℒ2(2)得到ℒ2(𝑛)的一般化结果。接着，提供了一种构造ℒ2(𝑛)的CLS

的新方法。最后用类似的方法推导ℒ3(𝑛)的情况。 

2.2.1 ℒ2(1)的 CLS 

从包含有限个 Lieb 小方块的ℒ2(1)出发，专注其对应于平带的本征值和相应的本

征态的分布。之后，可以推论出包含无穷个 Lieb 小方块的ℒ2(1)的本征值和本征态，

即热力学极限下的情况。 
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图 2.2 包含有1个 Lieb 小方块的ℒ2(1)格子，及其本征值𝐸 = 0的本征态的振幅的分布示意图。

其中仅仅显示了非零的振幅值。 

1. 含有有限个 Lieb 小方块的ℒ2(1)的本征值及本征态 

首先，从仅有1个小方块的ℒ2(1)出发，如图 2.2 所示。基于紧束缚方法，其哈密

顿为 

                                           𝐻 = ∑  𝑟 휀𝑟|𝑟⟩⟨𝑟|−∑  𝑟≠𝑟′ 𝑡𝑟𝑟′|𝑟⟩⟨𝑟′⃗⃗⃗⃗ |    ,                                     (2.3)  

这里的|𝑟⟩表示ℒ2(1)的位于格点𝑟 = (𝑥, 𝑦)的正交 Wannier 态，ε𝑟是在位势能，而𝑡𝑟𝑟′⃗⃗⃗⃗

则表示跃迁积分。为了方便起见，将在位势能ε𝑟设为零，最近邻之间格点的跃迁积分

为1，而其它的则为零。 

在 Wannier 表象中，哈密顿的矩阵形式可以写成如下形式， 

[
 
 
 
 
 
 
 

0 −1 −1 (−1) 0 (−1) 0 0
−1 0 0 −1 0 0 0 0
−1 0 0 0 0 −1 0 0

(−1) −1 0 0 −1 0 0 (−1)
0 0 0 −1 0 0 0 −1

(−1) 0 −1 0 0 0 −1 (−1)
0 0 0 0 0 −1 0 −1
0 0 0 (−1) −1 (−1) −1 0 ]

 
 
 
 
 
 
 

, (2.4) 

其中，括号中的−1表示周期性边界条件，对于硬边界条件则为零。这里主要考虑周

期性边界条件。经过精确的对角化以后我们得到了8个本征值和本征态。有一个能量

𝐸 = 0的本征态(0,1, −1,0, −1,0,1,0)⊤，将这些振幅绘制在图 2.2 中。显然，在 square

格点的振幅都为零，这是由于相邻 Lieb 格点的波在此处发生了相消干涉的原因。 

进一步，考虑包含4个小方块的ℒ2(1)，如图 2.3 所示。通过相同的方法获得21个

相同的本征值和本征态。有四个简并的本征能𝐸 = 0，在图 2.3（a-c）中分别展示了

其中三种本征态的情况。 
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（a）                 （b）                 （c） 

图 2.3 含有4个 Lieb 小方块的ℒ2(1)，其中（a-c）分别是本征值𝐸 = 0的三个本征态的振幅分

布情况。为了清晰起见，仅仅显示了非零的振幅值。 

实际上，由于本征能𝐸 = 0是简并的，因此它的本征态不是唯一的。举个简单的

例子，如果𝐻的两个本征值𝜆1和𝜆2，其相应的本征态分别为𝜓1和𝜓2。即等式𝐻𝜓1 =

𝜆1𝜓1和𝐻𝜓2 = 𝜆2𝜓2成立。当𝜆1 = 𝜆2 = 𝜆时，本征值𝜆是简并的。新的态𝜓 = 𝑎𝜓1 + 𝑏𝜓2

也是𝐻的本征值为𝜆的本征态，因为有 

𝐻𝜓 = 𝐻(𝑎𝜓1 + 𝑏𝜓2) = 𝑎𝜆1𝜓1 + 𝑏𝜆2𝜓2 = 𝑎𝜆𝜓1 + 𝑏𝜆𝜓2 = 𝜆(𝑎𝜓1 + 𝑏𝜓2) = 𝜆𝜓.  (2.5) 

显然，图 2.3（c）所示的第三个本征态可以看成图 2.3（a）和（b）所示的两个

本征态的简单叠加。然而，可以提取出不可约的本征态，它只占据了晶格的一个二维

的小方块，如图 2.3（a）和（b）所示。图 2.3 这样的格子有四个小方块，分别是左

上，左下，右上，右下，且正好对应了相应的四个简并𝐸 = 0的本征能。 

为了得到更多的信息，进一步计算了包含9个小方块的ℒ2(1)，因此得到了9个𝐸 =

0的本征值，其相应的本征态的振幅仅仅占据 Lieb 格点，如图 2.4 所示。 

 

（a）                          （b） 

图 2.4 包含有9个 Lieb 小方块的ℒ2(1)。（a-b）分别是本征值𝐸 = 0的两个本征态的振幅分布

情况。为了清晰起见，仅仅显示了非零的振幅值。 

2. 含有无穷多个 Lieb 小方块的ℒ2(1)的 CLS 的推论 

由上述结果，可以推断出在热力学极限下，ℒ2(1)有无穷多个能量𝐸 = 0的本征态。

基于能带理论，这些高度简并的本征能形成了一个特殊的能带，由于其在𝑘 − 𝐸空间
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中是一条水平的直线，所以被称之为平带。它们相应的本征态也不是唯一的，但可以

提取出它们不可约表示的本征态，其仅仅占据一个小方块内的 Lieb 格点。这些在实

空间表示中的对应于高度简并能量的本征态被称为紧凑局域态，即 CLS。 

2.2.2 ℒ2(2)的 CLS 

与ℒ2(1)相似，重复前面的步骤，计算包含有限个小方块的ℒ2(2)的本征值和本征

态。再推论出热力学极限下的情况。 

1. 含有有限个 Lieb 小方块的ℒ2(2)的本征值及本征态 

首先，转向仅含有1个小方块的ℒ2(2)，分别获得了一个本征值𝐸 = −1和𝐸 = 1的

本征态，将其分别相应地绘制在图 2.5（a）和（b）中。发现本征态的振幅都仅仅在

Lieb 格点非零，在 square 格点均为零。 

 

（a）                        （b） 

图 2.5 包含有1个 Lieb 小方块的ℒ2(2)。（a-b）分别是本征值𝐸 = −1和𝐸 = 1的两个本征态的

振幅分布情况。为了清晰起见，仅仅显示了非零的振幅值。 

此外，进一步考虑包含有4个小方块的ℒ2(2)。意料之中，分别得到4个𝐸 = −1的

本征值和4个𝐸 = 1的本征值，其相应的本征态之一分别展示在图 2.6（a）和（b）中。 

 

（a）                           （b） 

图 2.6 包含有4个 Lieb 小方块的ℒ2(2)。（a-b）分别是本征值𝐸 = −1和𝐸 = 1的两个本征态的

振幅分布情况。为了清晰起见，仅仅显示了非零的振幅值。 
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2. 含有无穷多个 Lieb 小方块的ℒ2(2)的 CLS 的推论 

根据以上的结果，推测在热力学极限下有无穷多个能量𝐸 = 1和𝐸 = −1的本征值，

其分别在𝑘 − 𝐸空间形成了𝐸 = 1和𝐸 = −1的平带。它们相应的不可约的本征态仅仅

占据在一个小方块内的 Lieb 格点上。 

2.2.3 ℒ2(𝑛)的 CLS 

显然，基于上述结果，可以推测对于ℒ2(𝑛)，有𝑛个简并的平带。因此，对于任意

的𝑛，存在𝑛族宏观简并的局域紧凑态，即 CLS，所有这些态都仅仅在相应晶格的一

个二维小方块内的 Lieb 格点具有振幅，如图 2.7 所示。由于我们只考虑了𝑛最大取值

4，因此只展示了这四种情况。 

       

（a）                            （b） 

       

（c）                            （d） 

图 2.7 （a-d）分别是仅含有一个 Lieb 小方块的ℒ2(1)，ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)，及相应平带

处的本征态的振幅分布情况。其中相应的平带的本征能量为（a）𝐸 = 0，（b）𝐸 = ±1，（c）

𝐸 = 𝛽 = 0,±√2，其中对于𝛽 = ±√2，𝜉 = +1，而对于𝛽 = 0，𝜉 = −1，和（d）𝐸 = ±𝛿，其

中，𝛿 =
1

2
(1 ± √5)。 

由于上述方法是通过直接对角化引入的，很难在大规模系统中推广。在此基础

上，我们提出了一种新的构造任意𝑛的ℒ2(𝑛)的 CLS。由于ℒ2(𝑛)的不可约 CLS 仅仅

在晶格中的一个二维的小方块中的 Lieb 格点上具有非零振幅。因此，这自然引导我

们将注意力集中在四个相邻 square 格点围成的二维小方块内。图 2.8（a）的左侧的
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绿色区域标记了一个这样的二维小方块，考虑一个由这个小方块任意一条边的𝑛个

Lieb 格点构成的一维链，由这个链构成的孤立系统具有𝑛个本征态，其中任意一个本

征值为λ𝑗的本征态被标记为𝑣𝑗 = (𝑣1
𝑗
, … , 𝑣𝑛

𝑗
)，细节见图 2.8（a）。ℒ2(𝑛)的 CLS 的构造

可以通过沿着这个小方块的边循环实现，如图 2.8（b）详细展示了这个过程。从小方

块左上角出发，沿着边顺时针旋转，构造的过程分为以下 4 个步骤， 

步骤 1：沿着上边界考虑𝑣𝑗的振幅。因此靠近左上角 square 格点与右上角 square

格点的 Lieb 格点的振幅分别为𝑣1
𝑗
和𝑣𝑛

𝑗
； 

步骤 2：为了确保在右上角 square 格点发生相消干涉（用黄色的闪电符号表示），

设置小方块右边界的最上面一个 Lieb 格点的振幅为−𝑣𝑛
𝑗
。右边界剩下的𝑛 − 1个 Lieb

格点上的振幅从上往下分别依次是−𝑣𝑛−1
𝑗

, −𝑣𝑛−2
𝑗

, …− 𝑣1
𝑗
 , 其下标是从𝑛 − 1依次递减

至1的自然数。 

步骤 3：与步骤 2 类似，确保右下角 square 格点发生相消干涉（用黄色的闪电符

号表示），设置下边界最右边的 Lieb 格点的振幅为𝑣1
𝑗
，右边界剩下的𝑛 − 1个 Lieb 格

点上的振幅从右往左分别依次是𝑣2
𝑗
, 𝑣3

𝑗
, … , 𝑣𝑛

𝑗
,下标是从2依次递增至𝑛的自然数。 

步骤 4：确定左下角 square 格点发生相消干涉（用黄色的闪电符号表示），设置

左边界最下面的 Lieb 格点的振幅为−𝑣𝑛
𝑗
。左边界剩下的𝑛 − 1个 Lieb 格点上的振幅从

下往上分别依次是−𝑣𝑛−1
𝑗

, −𝑣𝑛−2
𝑗

, …− 𝑣1
𝑗
，下标是从𝑛 − 1依次递减至1的自然数。此时

也确保了左上角的 square 格点发生相消干涉。 

这个迭代程序产生了一个紧凑的能量本征态𝜆𝑗。由于在这个具有𝑛个 Lieb 格点构

成的一维链中，有𝑛个不同的本征值𝜆𝑖 ≠ 𝜆𝑗（其中𝑖 ≠ 𝑗）以及相应的本征态{𝑣𝑖}𝑖=1
𝑛 ，

因此，上述构造 CLS 的过程对每一个𝜆𝑖实施一次，即可以重复𝑛次。对于ℒ2(𝑛)可以

产生𝑛族 CLS，因此也是𝑛个平带，能量分别为{𝜆𝑖}𝑖=1
𝑛 。 

       

（a） ℒ2(𝑛)的一个二维小方块            （b）基于本征态𝑣𝑗的 CLS 构造 

图 2.8 ℒ2(𝑛)的一个二维小方格子（绿色区域）的图示。考虑沿着小方格子的任意一条边上

的在两个 square 格点间的𝑛个 Lieb 格点组成的一维链，随机选择它的任意一个本征值𝜆𝑗及其

对应的本征态𝑣𝑗，在图中高亮显示出来。（b）四步构造ℒ2(𝑛)的 CLS，选择能量为𝜆𝑗的本征

态𝑣𝑗，将其绕此二维小方块循环。每一步用黄色闪电符号标记发生相消干涉的 square 格点。 
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2.2.4 ℒ3(𝑛)的 CLS 

为了求ℒ3(𝑛)的 CLS，与分析ℒ2(𝑛)类似，首先考虑仅有1个 Lieb 小立方格子的

ℒ3(1)。通过直接对角化方法计算本征值和本征态，并解析其分布情况。随后可以外

推到无穷大体系下的任意𝑛的ℒ3(𝑛)情况。 

1. 含有有限个 Lieb 小立方格子的ℒ3(1)的本征值及本征态 

从仅包含1个 Lieb 小立方格子的ℒ3(1)出发，如图 2.9（a）所示，在周期性边界

条件下获得了5个𝐸 = 0的本征值，将其中一个本征态绘制在图 2.9（b）中，其仅仅展

示了从图 2.9（a）中截取下来的上一层原子，由于𝐸 = 0的这个本征态在图 2.9（a）

中剩下来的原子上的振幅都为零。令人惊讶的是，这个分布和二维的ℒ2(1)的情况完

全相同。当然，上层的位置并不特殊，六个面是等价的，即这5个本征态的振幅分别

位于图 2.9（a）中任意一个二维面的 Lieb 格点，或者是多个面的 Lieb 格点的叠加。 

 

（a）                          （b） 

图 2.9 （a）仅含有1个 Lieb 小立方格子的ℒ3(1)，上层用浅红色/浅蓝色标记的原子表示一个

二维的 Lieb 小方块。（b）为图（a）中截取的上层浅颜色标记的原子层，以及本征值𝐸 = 0的

一个本征态的振幅分布。由于图（a）中深颜色的原子上的振幅均为零，因此仅仅只将上层原

子振幅的分布展示在图（b）中。 

 

（a）                    （b）                    （c） 

图 2.10 （a）含有8个 Lieb 小立方格子的ℒ3(1)，上层用浅红色/蓝色标记的原子表示一个相

应的二维的ℒ2(1)。（b）和（c）为图（a）中截取的上层浅颜色标记的原子层，分别展示了本

征值𝐸 = 0的两个本征态的振幅分布。由于图（a）中深颜色的原子上的振幅均为零，因此仅

仅只将上层原子振幅的分布展示在图（b）和（c）中。 
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随后，计算包含8个 Lieb 小立方体的ℒ3(1)，如图 2.10（a）所示，在周期性边界

条件下得到28个𝐸 = 0的本征值。和图 2.9 的情况一样，图 2.10（b）和（c）是和从

图 2.10（a）中截取的上层原子。其中两个本征态展示在图 2.10（b）和（c）中，这

也和ℒ2(1)的情况一样。相似的，图 2.10（a）中有9个和图 2.10（b）和（c）一样的

面。可以简单地推断出这28个本征值𝐸 = 0的态仅仅占据一个二维的小方块或者这9

个面的其它二维小方块的叠加态。 

此外也进一步计算了仅包含一个 Lieb 小立方体的ℒ3(2)，如图 2.11（a）所示。

在图 2.11（b）和（c）中分别展示了𝐸 = −1和𝐸 = 1的本征态，由于要展示的这两个

本征态仅仅占据图 2.11（a）上层的一个原子层的 Lieb 格点，所以图 2.11（b）和（c）

仅仅是图 2.11（a）的上层原子的截面。类似地，六个面是等价的。图 2.11（b）和（c）

和图 2.5（a）及（b）展示的相应的二维情况完全一样。 

 

（a）                    （b）                    （c） 

图 2.11 （a）仅含有1个 Lieb 小立方体的ℒ3(2)，上层用浅红色/蓝色标记的原子表示一个相

应的二维的ℒ2(2)。（b-c）为图（a）中截取的上层浅颜色标记的原子层，分别展示了本征值

𝐸 = −1和𝐸 = 1的两个本征态的振幅分布。由于图（a）中深颜色的原子上的振幅均为零，因

此仅仅只将上层原子振幅的分布展示在图（b-c）中。 

2. 含有无穷多个 Lieb 小立方体的ℒ3(𝑛)的 CLS 的推论 

因此，基于目前的结果，可以简单地得出如下的推论结果。可以基于ℒ2(𝑛)来求

解ℒ3(𝑛)的 CLS，即任意选取一个ℒ3(𝑛)的一个面，将问题转换为ℒ2(𝑛)的问题，然后

重复之前的步骤求取 CLS。 

值得说明的是，ℒ3(𝑛)和ℒ2(𝑛)之间是有区别的，对于任意的𝑛，ℒ3(𝑛)有𝑛个双重

简并的平带，而ℒ2(𝑛)则是有𝑛个一重简并的平带。因此，对于任意的𝑛，存在2𝑛族宏

观简并的 CLS，它们均在一个二维的小格子的 Lieb 具有非零振幅。由于ℒ3(𝑛)的每个

原胞中含有3𝑛 + 1个原子，因此它拥有3𝑛 + 1条布洛赫能带。考虑一个每条边含有𝑁

个原胞立方体的ℒ3(𝑛)的立方状格子，每一条带拥有𝑁3个态。这样考虑的一个ℒ3(𝑛)

格子可以支持3𝑁3个 CLS，即和含有的二维小方块的数量一致。然而，很容易得出，

其中𝑁3个 CLS 是剩下的态的线性组合，产生了2𝑁3个能量为𝜆𝑗的不可约的𝑣𝑗。因此，

这些态在ℒ3(𝑛)的双重简并的本征能𝐸 = 𝜆𝑗处形成了两个平带。对于含有𝑛个 Lieb 格
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点的一维链，其存在𝑛个𝜆𝑖 ≠ 𝜆𝑗的本征值以及其相应的本征态{𝑣𝑖}𝑖=1
𝑛 ，这种构造方法

可以重复𝑛次，即对于ℒ3(𝑛)产生𝑛族 CLS，更准确地说是𝑛个双重简并的平带。 

2.3 转移矩阵方法 

转移矩阵方法（TMM）作为计算无序系统局域化长度的数值迭代方法，得到了

广泛的应用。该方法有两个优点，一是不需要计算波函数，这可以避免大尺寸的数值

计算。二是可以在计算开始之前控制和选择精度。该方法通过高度优化的矩阵矢量计

算，根据系统单粒子定态薛定谔方程，考虑电子沿着固定横截面（线）为𝑀2（𝑀）的

准一维棒（条）转移。迭代获得自平均量—局域化长度𝜆𝑀(𝐸,𝑊)的估计值，之后定义

一个无量纲的约化局域化长度𝛬𝑀 = 𝜆𝑀(𝐸,𝑊)/𝑀，可以理解为以宽度𝑀为单位长度

的局域化长度。在经过足够的矩阵向量计算之后，如果误差在可接受的范围内，则被

认为是收敛的。这里的足够意味着电子在纵向方向上（沿着棒/条带的方向）转移的

次数�̃�，即矩阵适量计算的次数，一般为�̃� > 107—109，即�̃� ≫ 𝑀[120,121]。 

 

图 2.12  Lieb 模型ℒ2(1)图示。图中虚线所围的原子 A，B 和 C 构成了一个原胞，且用括号

标记了其相应的坐标。黑实线表示的是近邻原子之间的跃迁。𝑦方向为横截线方向，𝑥方向为

纵向传播方向。 

为了让解释更加具体，以模型ℒ2(1)作为例子。从 Wannier 表象下的定态薛定谔

方程𝐻Ψ = 𝐸Ψ作为出发点，其中哈密顿量𝐻表示为方程 2.3。图 2.12 画出ℒ2(1)的一

个示意图，如果将一个原胞中的原子𝐴，𝐵和𝐶分别用坐标(𝑥, 𝑦)，(𝑥 − 1, 𝑦)和(𝑥, 𝑦 − 1)

标记。则在原子𝐴，𝐵和𝐶上的波函数振幅分别满足如下方程形式， 

𝐸𝜓𝑥,𝑦
𝐴 = 휀𝑥,𝑦𝜓𝑥,𝑦

𝐴 − 𝑡𝜓𝑥−1,𝑦
𝐵 − 𝜓𝑥+1,𝑦

𝐵 − 𝑡𝜓𝑥,𝑦−1
𝐶 − 𝑡𝜓𝑥,𝑦+1

𝐶   , (2.6) 

𝐸𝜓𝑥,𝑦
𝐵 = 휀𝑥,𝑦𝜓𝑥,𝑦

𝐵 − 𝑡𝜓𝑥−1,𝑦
𝐴 − 𝑡𝜓𝑥+1,𝑦

𝐴   , (2.7) 

𝐸𝜓𝑥,𝑦
𝐶 = 휀𝑥,𝑦𝜓𝑥,𝑦

𝐶 − 𝑡𝜓𝑥,𝑦−1
𝐴 − 𝑡𝜓𝑥,𝑦+1

𝐴   , (2.8) 
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其中格点势能휀𝑥,𝑦服从随机均匀分布[−𝑊/2,𝑊/2]，𝑡是跃迁强度，𝐸表示能量。 

通过用𝜓𝐴表示𝜓𝑥,𝑦
𝐶 ，方程 2.8 可被表示为𝜓𝑥,𝑦

𝐶 = (−𝑡𝜓𝑥,𝑦−1
𝐴 − 𝑡𝜓𝑥,𝑦+1

𝐴 )/(𝐸 − 휀𝑥,𝑦)，

再将𝜓𝑥,𝑦
𝐶 的表达式插入方程 2.6，可以得到 

𝜓𝑥+1,𝑦
𝐵 = (

휀𝑥,𝑦 − 𝐸

𝑡

𝑡

휀𝑥,𝑦−1 − 𝐸
−

𝑡

휀𝑥,𝑦+1 − 𝐸
)𝜓𝑥,𝑦

𝐴 − 𝜓𝑥−1,𝑦
𝐵 −

𝑡

휀𝑥,𝑦−1 − 𝐸
𝜓𝑥,𝑦−2

𝐴  

−
𝑡

휀𝑥,𝑦+1 − 𝐸
𝜓𝑥,𝑦+2

𝐴 . (2.9) 

将其写成以下矩阵的形式， 

(
𝜓𝑥+1,𝑦

𝐵

𝜓𝑥,𝑦
𝐴 ) = (

�̃�𝑥,𝑦 −𝟏

𝟏 𝟎
)(

𝜓𝑥,𝑦
𝐴

𝜓𝑥−1,𝑦
𝐵 ) , (2.10) 

其中，�̃�𝑥,𝑦 =
𝜀𝑥,𝑦−𝐸

𝑡
− (

𝑡

𝜀𝑥,𝑦−1−𝐸
+

𝑡

𝜀𝑥,𝑦+1−𝐸
) − Π2 (

𝑡

𝜀𝑥,𝑦−1−𝐸
+

𝑡

𝜀𝑥,𝑦+1−𝐸
)，Π2是在𝑦方向上相

邻𝐴原子之间跃迁。然后，对𝑦求和，即对于一个给定的切面（即固定的𝑥），将切片

上所有 A 原子的振幅以矩阵形式表示，标记为𝜓x
A，因此可以获得矩阵方程 2.10 的一

般通用形式，用𝑇𝐴→𝐵来标记波矢量振幅沿着𝑥轴方向从格点 A 转移到格点 B，这个通

用形式可以表示为 

(
𝜓𝑥+1

𝐵

𝜓𝑥
𝐴 ) = 𝐓𝐴→𝐵 (

𝜓𝑥
𝐴

𝜓𝑥−1
𝐵 ) = (

�̃�𝑥,𝑦 −𝟏𝑀

𝟏𝑀 𝟎𝑀

)(
𝜓𝑥

𝐴

𝜓𝑥−1
𝐵 ) , (2.11) 

其中，�̃�𝑥,𝑦 = (
𝜀𝑥,𝑦−𝐸

𝑡
−

𝑡

𝜀𝑥,𝑦−1−𝐸
−

𝑡

𝜀𝑥,𝑦+1−𝐸
) 𝟏𝑀 − (

𝐭𝑦

𝜀𝑥,𝑦−1−𝐸
+

𝐭𝑦
†

𝜀𝑥,𝑦+1−𝐸
)，，1𝑀，和0𝑀，分别是

𝑀 × 𝑀的单位矩阵和零矩阵，𝑡𝑦也是𝑀 × 𝑀的矩阵， 

𝑡𝑦 = 𝑡

(

 
 
 

0 1 0 ⋯ 0 0
0 0 1 ⋯ 0 0
⋮ ⋱ ⋮
0 0 0 ⋯ 1 0
0 0 0 ⋯ 0 1

(1) 0 0 ⋯ 0 0)

 
 
 

, (2.12) 

𝑡𝑦
†是𝑡𝑦的复共轭形式。𝑡𝑦

†和𝑡𝑦是Π2的一般化形式，表示在一个固定𝑥值的𝑦方向上所有

A 原子之间的跃迁矩阵。在𝑡𝑦矩阵的左下角的括号里面的 1 表示周期性边界条件，如

果为零则表示的是硬边界条件。在上述的推导中，为了确保转移矩阵具有2𝑀 × 2𝑀大

小的形式，我们将 C 原子的作用有效地重整化到有效的格点势能中，并改变了垂直

方 向 （ 𝑦，方 向 ） 上 的 跃 迁 大 小 。 方 程 2.11 的 左 上 角 有 一 项
𝜀𝑥,𝑦−𝐸

𝑡
𝟏𝑀 ≡
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diag (
𝜀𝑥,1−𝐸

𝑡
,
𝜀𝑥,2−𝐸

𝑡
, … ,

ε𝑥,𝑀−𝐸

𝑡
)。采用相同的步骤，方程 2.7 可以被写成如下的形式， 

(
𝜓𝑥+1

𝐴

𝜓𝑥
𝐵 ) = 𝐓𝐵→𝐴 (

𝜓𝑥
𝐵

𝜓𝑥−1
𝐴 ) = (

(
휀𝑥,𝑦 − 𝐸

𝑡
)𝟏𝑀 −𝟏𝑀

𝟏𝑀 𝟎𝑀

)(
𝜓𝑥

𝐵

𝜓𝑥−1
𝐴 ) , (2.13) 

其中𝑇𝐵→𝐴表示波矢量振幅沿着𝑥轴方向从格点 B 转移到格点 A。 

简而言之，基于转移矩阵方法模拟ℒ2(1)模型的步骤可以表述为：首先，考虑一

个长度�̃� ≫ 𝑀，的准一维条带，其中𝑀，和�̃�，分别是在𝑦，轴和𝑥，轴方向上的原胞的数量，

传播方向为𝑥方向，如图 2.12 所示。其次，转移矩阵的过程包含沿着𝑥方向的两个不

同的转移矩阵，𝑇𝐴𝐵和𝑇𝐵𝐴，进行迭乘，即让这些矩阵以迭乘形式𝑇𝐴𝐵𝑇𝐴𝐵 …𝑇𝐵𝐴𝑇𝐴𝐵作用

于初始完备态𝜓𝑥
𝐴(1) = (1,0, … ,0)，𝜓𝑥

𝐴(2) = (0,1, … ,0)， …，𝜓𝑥
𝐴(𝑀) = (0,0, … ,1)。第

三，由于转移矩阵方法的数值不稳定性，会导致最小的 Lyapunov 指数γ𝑚𝑖𝑛信息的丢

失。而所要求解的局域化长度λ又正好定义为最小 Lyapunov 指数γ𝑚𝑖𝑛的倒数，即𝜆 =

1/γmin，因此需要至少在每 10 次矩阵迭乘之后使用一次 Gram-Schmidt 方法[122]重整

化这𝑀个态，最后获得𝛾𝑚𝑖𝑛，并学习其方差的累积变化，这个过程持续到𝛾𝑚𝑖𝑛达到了

预期的精度为止。对于一个给定能量𝐸，和无序𝑊，，可以得到局域化长度，即

𝜆(𝑀, 𝐸,𝑊) = 1/𝛾𝑚𝑖𝑛
[22,123–125]。最后，由于约化局域化长度𝛬𝑀 ≡ 𝜆/𝑀会被应用于有限

大小标度理论中，因此需要讨论𝛬𝑀，的标准误差，标记为Δ(𝛬𝑀)，，其可以写成如下形

式， 

Δ(𝛬𝑀) = Δ (
𝜆

𝑀
) =

1

𝑀
Δλ =

1

𝑀
Δ

1

𝛾𝑚𝑖𝑛
∼

1

𝑀

1

𝛾𝑚𝑖𝑛
2 Δ𝛾𝑚𝑖𝑛  , (2.14) 

其中，Δ𝛾𝑚𝑖𝑛是𝛾𝑚𝑖𝑛的标准误差。对于其它的扩展模型ℒ2(𝑛)和ℒ3(𝑛)，由于其构造的

基本思想和ℒ2(1)一致，因此避免赘述不在这里讨论。详情请参考论文[119,120]。 

2.4 能谱统计方法 

2.4.1 精确矩阵对角化和稀疏矩阵对角化方法 

首先通过精确对角化方法来获取无序系统的本征能谱。然而，由于计算资源的限

制，只能通过精确对角化方法来处理小尺寸系统。通常对于一个有𝑁个粒子的系统，

哈密顿量是一个𝑁 × 𝑁的矩阵，精确对角化方法会给出我们全部的能谱，即𝑁个能量

本征值。有一个数值程序 Jadamilu，它权衡了可求取的本征值数量与计算系统尺寸的

大小，给出了更适合的方案。该程序仅仅关注于求解给定目标值附近的本征值，解得

的本征值数量可以预先给定（这个值一般远远小于𝑁），以此来达到在相同的机器条

件下求取更大尺寸系统的目的。举例来说，如果设置目标能量和求解目标能量附近本

征值的个数分别为𝐸𝑡和𝑛，其中𝑛 ≪ 𝑁，则此程序会返回𝑛个靠近𝐸𝑡的本征值，且在相
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同的机器条件下，可计算的系统尺寸𝑁′要远远大于𝑁。更多细节可以参考[126]。 

2.4.2 能谱带隙比值统计方法 

一般情况下，基于随机矩阵理论（RMT）框架，通过对量子系统的哈密顿量的能

级分布进行统计分析，从而可以得到物理系统的一些局域性质。其中能级统计（ELS）

已经被证实是描述金属—绝缘体转变的一个有力的工具。然而，由于在不同的能级区

间内的能级间距和局部态密度ρ(𝐸)，直接存在着直接的联系，对于不同的能级区间直

接计算相邻能级间距的分布𝑃(𝑠)，会得到不同的结果，这使得无法对能谱统计进行研

究[127]。因此，必须对原来的能谱执行一个展开（unfolding）程序[128–130]。 

在 2007 年，Oganesyan 和 Huse[131]提出了一种新的统计方法，由于其不依赖于

局部态密度，因此不需要执行上面所说的展开程序。考虑一个数值由小到大排列的能

谱{𝐸𝑖}，相邻的间隙比值定义为 

0 ≤ 𝑟𝑖 = min(𝑠𝑖, 𝑠𝑖+1) /max(𝑠𝑖, 𝑠𝑖+1) ≤ 1  , (2.15) 

其中，𝑠𝑖 = 𝐸𝑖 − 𝐸𝑖−1。𝑟值在扩展态区域服从高斯正交矩阵系综（GOE）的分布𝑃(𝑟)，

而在局域态区域则满足泊松分布，如图 2.13 所示。对于高斯正交矩阵系综（GOE），

其数值均值 ⟨𝑟⟩ = ∫ 𝑟𝑃(𝑟)d𝑟
1

0
= 0.5295 [131] ；解析解则给出 ⟨𝑟⟩𝑆𝑢𝑟 = 4 − 2√3 ≈

0.53590[132]。对于 Poisson 分布，其均值为⟨𝑟⟩𝑃𝑜𝑖 = 2 ln 2 − 1 ≈ 0.386。金属—绝缘体

转变的行为映射在𝑟值统计中可以表述为均值⟨𝑟⟩在临界点𝑊𝑐从0.5295变为0.386。然

而，在实际的计算中，由于有限大小的尺寸效应，这个变化趋势是光滑的，随着系统

尺寸的增大，这个变化趋势就愈发陡峭，在热力学极限下最终变成一条垂线（垂线位

置的值即表示临界无序𝑊𝑐）。 

最近的文献[133,134]中引进的一种新的测量方法，通过定义一个扩展的带隙比值 

|𝑧𝑖| = |𝐸𝑖 − 𝐸𝑁𝑁|/|𝐸𝑖 − 𝐸𝑁𝑁𝑁|   , (2.16) 

其中，𝐸𝑁𝑁和𝐸𝑁𝑁𝑁分别是与𝐸𝑖最近邻和次近邻的本征能。对于扩展态和局域态的|𝑧|的

分布和平均值⟨|𝑧|⟩也展示在图 2.13 中。平均值⟨|𝑧|⟩从⟨|𝑧|⟩ext = 0.5687(1)到⟨|𝑧|⟩loc =

0.5000(1)的变化对应于金属—绝缘体的转变，其中这些值分别是通过计算1000个服

从 GOE 分布的大小为20000 × 20000的独立随机的构型矩阵，以及1000个随机对角

元的20000 × 20000，的对角矩阵所得到的。我们也用相同的方法进一步计算了

⟨𝑟⟩GOE = 0.5307(1)，这与 Atas 等人[132]获得的最佳拟合值非常一致。 
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图 2.13 能级比率𝑟（深蓝线和浅蓝线）和|𝑧|（深红线和浅红线）分布图。图中的数据来源于

三维 Lieb 模型（Liu et al., 2020），系统大小为443个格点，每一条曲线选取大约∼ 8 × 106个

比率值计算平均值。深颜色表示稍微更大的无序情况。黑色的虚线和实线分别表示精确的

𝑃𝑃𝑜𝑖𝑠𝑠𝑜𝑛(𝑟)和假说对应的𝑃𝐺𝑂𝐸(𝑟)。目前还没有关于𝑃(|𝑧|)的预测（Luo et al., 2021）。垂直的

虚线/实线是相应的平均值，精确𝑃𝑃𝑜𝑖𝑠𝑠𝑜𝑛(𝑟)（黑色虚线）的< 𝑟 >值，对应假说的𝑃𝐺𝑂𝐸(𝑟)（黑

色实线）的< 𝑟 >值，数值结果（深/浅蓝色）的< 𝑟 >值以及数值结果（深/浅红色）的< |𝑧| >

值。图文引用自文章[135]。 

2.4.3 参与数𝑃和逆参与数比 IPR 

上面介绍的𝑟，统计和𝑧，统计是基于能谱的统计方法。接下来介绍一种基于本征态

的测量方法。该方法也是从定态薛定谔方程出发 

𝐻Ψ𝑖 = 𝐸𝑖Ψ𝑖   , (2.17) 

其中𝐸𝑖和Ψ𝑖是本征值和本征态。基于 Wannier 基矢|𝑗⟩展开本征态{Ψi}， 

Ψ𝑖 = ∑𝜓𝑗
(𝑖)|𝑗⟩

𝑗

   , (2.18) 

其中𝜓𝑗
(𝑖)是本征态Ψ𝑖在格点𝑗的投影振幅。通过引入一个叫做参与数（𝑃）的量，则逆

参与比率（𝐼𝑃𝑅）[136]定义为 

IPR = 1/𝑃(𝐸𝑖) = ∑|𝜓𝑗
(𝑖)|

4

𝑗

   , (2.19) 

可以根据IPR或者𝑃的值来区分扩展态和局域态。首先，考虑将𝑃作为度量。对于扩展

态，由于态会扩散到整个系统（假设系统的尺寸是𝑁），在格点位置𝑗处找到态Ψ𝑖的概

率为|𝜓𝑗
(𝑖)|

2

∼ 1/𝑁，根据上式，此时𝑃值满足方程 

1/𝑃(𝐸𝑖) = ∑|𝜓𝑗
(𝑖)|

4

𝑗

= ∑(
1

𝑁
)
2

𝑗

=
𝑁

𝑁2
=

1

𝑁
   , (2.20) 
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即，对于扩展态有𝑃(𝐸𝑖) ∼ 𝑁。对于局域态，在局域区域（假设区域区域的大小为𝑀，

其中0 < 𝑀 ≪ 𝑁）|𝜓𝑗|
2
是一个有限的介于(0,1]的数，而在局域区域之外，|𝜓𝑗|

2
则是

0。因此，对于局域态，可以得到𝑃(𝐸𝑖) ∼ 𝑀。更直观来说，参与数𝑃是态占据系统的

格点数；对于扩展态，由于可以占据整个整个系统地格点，所以𝑃 ∼ 𝑁，而对于局域

态，由于其局限在一个小的区域，则是一个有限的数𝑀，即𝑃 ∼ 𝑀。特别的是对于𝑀 =

1，态局域在一个孤立的点。 

在实际模拟中，对于足够大的系统，𝐼𝑃𝑅是区分局域态与扩展态的一个很好的度

量，因为对于扩展态𝐼𝑃𝑅 ∼ 0，而对于局域态则满足0 < 𝐼𝑃𝑅 ≤ 1。 

2.5 数值标度解析 

2.5.1 1999 年之前的标度理论 

在第 1.1.4 节介绍过临界指数ν，在相变点附近的临界区域，其临界行为可以用

无穷大系统的发散的关联长度来描述，而发散的形式由临界指数ν来控制，即 

𝜉∞(𝑊) ∼ |𝑊 − 𝑊𝑐|
−𝜈   , (2.21) 

其中𝑊𝑐和𝜈分别代表临界无序和临界指数。临界指数普适性的存在为单参量标度理论

提供了坚定的基础。为了验证单参量标度理论的有效性，临界指数的数值验证是

Anderson 局域化理论的主要工作。 

众所周知，相变只在热力学极限下发生，而在实际模拟中只能得到有限大小尺寸

的系统。为了解决这个矛盾，我们应用标度率， 

𝑋(𝑊′, 𝑏𝐿) = 𝐹(𝑋(𝑊′, 𝐿), 𝑏)   , (2.22) 

公式中的𝑋表示有限尺寸大小系统的数据，其是一个无量纲的量，𝑏是标度因子，𝑊′

是一个包含无序𝑊和能量𝐸的复合参量。通过近似处理，即假设𝑋在长度𝐿′ → 𝑏𝐿的缩

放过程中仅仅依赖于𝑋自身，而不依赖于𝐿和𝑊′。那么方程 2.22 可以写成如下形式， 

d ln 𝑋

d ln 𝐿
= 𝜒(𝑋)   , (2.23) 

对上式方程积分后，得到 

𝑋(𝐿,𝑊′) = 𝑓(𝐿/𝜉∞(𝑊′))   , (2.24) 

其中𝜉∞(𝑊′)，表示无穷大尺寸系统的关联长度，且其仅依赖于𝑊′，而不依赖于𝐿，。所有

不同尺寸𝐿的系统的数据都可以通过以𝜉∞(𝑊′)为单位缩放而落在标度函数𝑓上。 

在转移矩阵的数值模拟中，一般将条带/棒的宽度𝑀作为系统尺寸𝐿，为方便起见



湘潭大学博士学位论文 

29 

将𝑊′标记为𝑊，用约化局域化长度𝛬(𝑀,𝑊)代替𝑋(𝐿,𝑊′)，即 

𝑋(𝐿,𝑊′) = 𝛬(𝑀,𝑊) = 𝛬𝑀(𝑊) = 𝜆𝑀(𝑊)/𝑀   , (2.25) 

式中的𝜆𝑀是局域化长度。因此约化局域化长度𝛬𝑀可以写成如下形式， 

𝛬𝑀(𝑊) = 𝑓(𝑀/𝜉∞(𝑊))   . (2.26) 

当使用转移矩阵方法计算𝛬𝑀之后，需要使用基于最小二乘法的标度程序来拟合

方程 2.26 中的参量𝜉∞(𝑊)。关于这个最小二乘方法的详细信息可以参考文献[121]。然

而，由于𝜉∞(𝑊)的临界点处是奇点，其舍入误差的存在似乎导致了系统误差，这意味

着它只能给出低精度的结果𝜈。 

当然，也可以避免拟合关联函数，直接转向对数据Λ进行拟合。如果展开函数𝑓(𝑥)

并保留前两项𝑓(𝑥) = 𝑓(0) + 𝐶𝑥α。根据方程 2.21，我们有𝑀/𝜉∞ ∼ 𝑀|𝑊 − 𝑊𝑐|
𝜈，将

其代入𝑓(𝑥)，中的变量𝑥，，可以得到𝑓(𝑀/ξ∞) = 𝑓(𝑊𝑐) + 𝐶𝑀α|𝑊 − 𝑊𝑐|
αν = 𝑓(𝑊𝑐) +

𝐶𝑀1/ν|𝑊 − 𝑊𝑐|，其中𝛼 = 1/𝜈。相同的，我们在临界点𝑊𝑐展开方程 2.26 并保留线性

项， 

𝛬(𝑀,𝑊) = 𝛬𝑐 + 𝐴(𝑊 − 𝑊𝑐)𝑀
1/𝜈    , (2.27) 

式中𝛬𝑐 = 𝛬(𝑊 = 𝑊𝑐)，不依赖于系统尺寸𝑀，。基于这个方程拟合数据可以估计临界无

序𝑊𝑐和临界指数𝜈。然而，由于只考虑线性项，它限制数据只能在临界无序𝑊𝑐的一个

小范围内。 

 

图 2.14 体心立方晶格的约化局域化长度𝛬𝑀与无序𝑊的示意图。其中系统尺寸𝑀从3（∙），5

（□），…，15（×）。图文应用自文献[137]。 

随着计算机性能的提升，可以获取更大尺寸系统的数据，随之出现了一个之前由

于数据精度低而没有出现过的问题—交点出现了系统性的偏移。为了更具体地描述

这个问题，我们从文献[137]中截取了一个 FSS 的结果展示在图 2.14 中，可以看到，大
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尺寸系统的交点较之小系统尺寸𝑀 = 3和𝑀 = 5的交点有了一个较大的偏移。 

这个问题的出现使单参量标度理论陷入了困境。实际上，方程 2.21 中的𝜈包含两

个部分，即对应于𝑣 < 0的相关部分和𝑣 > 0的不相关部分[22]，分别对应于在重整化群

空间中流动方向是远离固定点还是朝向固定点。不相关部分的变量是依赖于系统尺

寸𝑀的，在有限大小尺寸的系统中起着重要作用；它们确定了𝛬如何依赖于模型各种

不同的微观细节，比如关联长度，无序分布等。单参量标度假说要求不相关变量𝜂变

现为如下形式 

𝜂(𝑀) ∼ 𝑀−𝑦   , (2.28) 

表示其在热力学极限𝑀 → ∞，下可以被忽略，相应的𝑦，是不相关指数。基于这个思想，

Slevin 和 Ohtsuki[138]在 1999 年提出了解决上述问题的方案，这个方法至今被广泛的

采用。在下一节中，将重点介绍这种方法。 

2.5.2 有限大小标度理论 

在他们的工作中，主要的改进在于对标度的两种修正，即考虑不相关标度变量和

相关标度变量对无序的非线性依赖。基于重整化群方程[139,34,140]，他们考虑了一个如

我们前文所介绍的无量纲量𝛬 = 𝜆/𝑀作为标度变量的函数，即 

𝛬 = 𝑓(𝑀/𝑏, 𝜒𝑟𝑏
1/𝜈 , 𝜒𝑖𝑏

𝑦)   , (2.29) 

其中𝑏和𝑀和之前一样分别是标度因子和条带/棒的宽度，χ𝑟和χ𝑖分别是相关标度变量

（relevant scaling variable）和不相关标度变量，（irrelevant scaling variable），𝜈和𝑦则分

别是其相应的临界指数。为了方便起见，在下文中将相关标度变量和不相关标度变量

称为相关变量和不相关变量。不相关变量χ𝑖要求𝑦 < 0。通过设置长度尺度为𝑏 = 𝑀，

上式可以写成如下形式， 

𝛬 = 𝐹(𝜒𝑟𝑀
1/𝜈 , 𝜒𝑖𝑀

𝑦)   , (2.30) 

其中函数𝐹依赖于𝑓。由于在有限尺寸𝑀下𝐹是一个光滑的函数，因此可以合理地假设

𝐹能够根据不相关变量χ𝑖进行泰勒展开， 

𝛬 = ∑ 𝜒𝑖
𝑛𝑀𝑛𝑦𝐹𝑛(𝜒𝑟𝑀

1/𝜈)

𝑛𝐼

𝑛=0

   , (2.31) 

上式中的函数𝐹𝑛，仅依赖于χ𝑟，而不依赖于χ𝑖，。对于𝑛 = 0，的一项，𝐹0，恢复到传统的标度

行为，即没有考虑不相关变量和非线性。对于𝑛 > 0的其它项，由于存在因子χ𝑖
𝑛𝑀𝑛𝑦，

表示其考虑了不相关变量的影响。进一步根据相关变量χ𝑟来展开函数𝐹𝑛，则可以得到 

𝐹𝑛(𝜒𝑟𝑀
1/𝜈) = ∑ 𝜒𝑟

𝑚𝑀𝑚/𝜈𝐹𝑛𝑚

𝑛𝑅

𝑚=0

   . (2.32) 
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非线性的考量可以通过根据无量纲的无序𝑤 = (𝑊𝑐 − 𝑊)/𝑊𝑐，展开相关变量χ𝑟，和不相

关变量χ𝑖来引入，即 

𝜒𝑟(𝑤) = ∑ 𝑏𝑛𝑤𝑛

𝑚𝑅

𝑛=1

   ,       𝜒𝑖(𝑤) = ∑ 𝑐𝑛𝑤𝑛

𝑚𝐼

𝑛=0

   , (2.33) 

𝑊𝑐表示临界无序，|𝑤|则是对距离临界无序远近的一种度量。|𝑤|的值越小，则表示越

靠近临界无序𝑊𝑐。为了固定绝对标度，我们设置𝑏1 = 𝑐0 = 1。 

通过设置𝑛𝑅 = 1，𝑚𝑅 = 1，𝑛𝐼 = 0和𝑚𝐼 = 0，可以回到方程 2.27 的情形，即不

考虑非线性和依赖于系统尺寸的不相关项。为了在大的无序𝑊范围内拟合数据，考虑

非线性并通过设置𝑛𝑅 ≥ 2，和𝑚𝑅 ≥ 2，来产生适当的拟合函数。在拟合程序中，拟合参

量的个数由𝑁𝑝 = (𝑛𝐼 + 1)(𝑚𝑅 + 1) + 𝑚𝑅 + 𝑚𝐼 + 2给出。将方程 2.31 改写成如下形

式，可以清晰的看到由不相关变量（χ𝑖 > 0）引起的修正项的性质， 

𝛬 = 𝐹0(𝜒𝑟𝑀
1/𝜈) + ∑ 𝜒𝑖

𝑛𝑀𝑛𝑦𝐹1(𝜒𝑟𝑀
1/𝜈)

𝑛𝐼

𝑛=1

   , (2.34) 

显然存在一个由有限尺寸效应造成的系统性的偏移量，当𝑀足够大时，由于𝑦 < 0，

因此这个偏移量会消失。标度行为要求将来自于不相关变量的修正项去除， 

𝛬𝑐𝑜𝑟𝑟𝑒𝑐𝑡𝑒𝑑 = 𝛬 − ∑ 𝜒𝑖
𝑛𝑀𝑛𝑦𝐹1(𝜒𝑟𝑀

1/𝜈)

𝑛𝐼

𝑛=1

   . (2.35) 

上式的修正项可以写成如下形式 

𝛬𝑐𝑜𝑟𝑟𝑒𝑐𝑡𝑒𝑑 = 𝐹±(𝑀/𝜉∞)   , (2.36) 

其中关联长度为 

𝜉∞ = 𝜉±|𝜒𝑟|
−𝜈   , (2.37) 

波函数𝐹±(𝑥) = 𝐹0[±(𝜉±𝑥)1/𝜈]和𝜉±是常量。在真实的模拟中，为了得到临界参量𝑊𝑐和

𝜈，并不需要计算常数值𝜉±。顺便说一下，在不考虑不相关变量χ𝑖情况下，不需要考

虑依赖于系统尺寸的修正项，因此有𝛬 = 𝐹±(𝑀/𝜉)。 

将方程 2.37 中的参量χ𝑟替换为非线性展开方程 2.33，可以得到与方程 2.21 完全

不同的复杂形式的关联长度。然而，如果忽略非线性，即设置𝑚𝑅 = 1和𝑚𝐼 = 0，则

相关参数χ𝑟具有χ𝑟 ∼ 𝑤的形式；通过插入方程 2.37 之后，关联长度变成了简单幂律

形式𝜉∞ ∼ |𝑤|−𝜈，这与方程 2.21 的形式完全相同。 

函数𝐹𝑛，临界指数ν和不相关指数𝑦被认为是普适的，但展开系数{𝑏𝑛}和{𝑐𝑛}则不

是。 
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2.5.3 非线性拟合程序 

非线性拟合程序被用来拟合基于方程 2.30，2.31 和 2.32 的数据，我们的工作基

于𝑀𝑎𝑡ℎ𝑒𝑚𝑎𝑡𝑖𝑐𝑎软件编程实现。通过最小化测量模型𝛬fit与数据𝛬𝑖之间偏差的统计量

χ2， 

𝜒2 = ∑
(𝛬𝑖 − 𝛬𝑓𝑖𝑡(𝑎00, … , 𝑎𝑛𝑖𝑛𝑟

, 𝑏2, … , 𝑏𝑚𝑟
, 𝑐1, … , 𝑐𝑚𝑖

,𝑊𝑐, 𝜈, 𝑦))
2

𝜎𝑖
2

𝑁𝑑

𝑖=1

   , (2.38) 

其中𝜎𝑖是相应数据𝛬𝑖的误差，可以得到模型中的参量，诸如𝑊𝑐，𝜈，和𝑦，以及相应参

量的置信区间等。最后，通过使用拟合优度因子𝑄[141]来判定拟合质量。𝑄的定义如下

式 

𝑄 = Γ𝑄 (
𝑁𝑑 − 𝑁𝑝

2
,
𝜒2

2
)    , (2.39) 

其中的Γ𝑄是不完全伽玛函数，𝑁𝑑和𝑁𝑝分别是数据和参量的个数。实数𝑄是在区间[0,1]

中，其中𝑄 > 0.01代表可接受的拟合，𝑄 = 1表示一个完美的拟合，不过这可能导致

过拟合。拟合优度因子𝑄 = 0.5对应于𝑁𝑑 − 𝑁𝑝 = χ2，表示是一个好的拟合[141]。在我

们的数值模拟中，将所有拟合优度满足0.05 < 𝑄 < 0.95，即既不是过拟合也不是欠拟

合的结果作为候选。 
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第 3 章  二维 Lieb 模型及其扩展模型中的无序效应 

3.1 引言 

由于许多实验上的进展[142]，平带重新得到了新的关注。具有平带物理的系统通

常对应于“工程”格子，如准一维格子[75,143,144]，金刚石型格子[78]，以及 Lieb 格子

[99,145,80,146–148]。 

事实上，Lieb 格子，作为一个简单二维正方形格子的扩展格子，在模型学习中

被用来加强磁效应[149,94,93]。此外，狄拉克锥也是一大亮点。实际上，铜酸盐超导体的

𝐶𝑢𝑂2平面也是一个 Lieb 晶格，有研究推测其平带与高温超导的起源有关[100,101,99]。

许多关于 Lieb 格子的理论和实验上的工作已经详细阐述在绪论部分。 

在这项工作中，我们采用基于二维 Lieb 格子及其扩展格子的 Anderson 模型，研

究了无序对靠近平带的色散带中局域化性质的影响[119]。我们发现对于无序𝑊 ≤ 𝑡，

Lieb 格子及其扩展格子中所有的态都是局域的。我们的结果表明，对于干净系统

（𝑊 = 0）中平带位置的能量执行有限尺寸标度的局域化长度 ξ 的行为让人联想到一

维系统的微扰结果。这有可能提供关于这些局域化特性的空间信息。对于干净系统

（𝑊 = 0）中色散带位置的能量，相比于二维的 Anderson 模型的局域化，其显示出

趋于更大的局域化长度的现象[150]。 

3.2 模型与方法 

考虑一族二维 Lieb 格子ℒ2(𝑛)，其中𝑛 = 1, 2, 3和4。其示意图展示在图 3.1 中。

哈密顿量给出如下形式 

𝐻 = ∑  𝑟 휀𝑟|𝑟⟩⟨𝑟|−∑  𝑟≠𝑟′ 𝑡𝑟𝑟′|𝑟⟩⟨𝑟′⃗⃗⃗⃗ |    ,                                  (3.1)  

其中，|𝑟⟩表示电子位于ℒ2(𝑛)的格点𝑟 = (𝑥, 𝑦)处的正交 Wannier 态，格点势能ε𝑟则服

从无序强度为𝑊的均匀随机分布，即휀𝑟 ∈ [−𝑊/2,𝑊/2]。对于最近邻格点𝑟和𝑟′⃗⃗⃗⃗ ，设

置它们之间的跃迁积分𝑡𝑟𝑟′⃗⃗⃗⃗ ≡ 1作为能标，其它格点之间的跃迁则为0。 

 

（a）                 （b）                 （c）                （d） 

图 3.1 （a）ℒ2(1)，（b）ℒ2(2)，（c）ℒ2(3)，和（d）ℒ2(4)的模型示意图。 
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在本章节中，首先基于紧束缚近似的方法计算出模型ℒ2(1)，ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)

在不考虑无序情况下的色散关系。其次，考虑无序之后，采用直接对角化方法求解本

征能谱，计算出相应的态密度。接着，通过转移矩阵方法求解系统的局域化长度，通

过有限大小标度理论获得临界函数，临界参量等。 

3.3 结果 

3.3.1 色散关系 

在考虑无序之前，分别对ℒ2(1)，ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)四个模型采用紧束缚近似

方法计算色散关系，结果总结在表 3.1 中。为了更直观，将色散关系绘制在图 3.2 中，

显然ℒ2(𝑛)具有𝑛 + 1条色散带将𝑛条平带分隔开[151]。此外，ℒ2(1)和ℒ2(3)在(𝑘𝑥,  𝑘𝑦)

平面上具有狄拉克锥，且在特殊点与平带相接触。但是对于ℒ2(2)和ℒ2(4)却没有这样

的狄拉克锥。 

           

（a）                                   （b） 

           

（c）                                   （d） 

图 3.2 （a）ℒ2(1)，（b）ℒ2(2)，（c）ℒ2(3)和（d）ℒ2(4)的色散关系图示。图中低能量的态

到高能量的态用不同的颜色标记。 
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表 3.1 ℒ2(1)到ℒ2(4)的色散关系解析结果。需要提及的是，所示结果选择了实空间中相邻

格点的距离为单位长度1，而𝑘𝑥, 𝑘𝑦是倒空间中的波矢。尽管ℒ2(2)的𝐸4,5看起来有虚数部

分，但是实际上它们是实根，因为𝜌+与𝜌−互为复共轭，而𝜔和𝜔2也是。 

模型 平带数 色散关系  

ℒ2(1) 1 
𝐸1 = 0 

𝑞 = cos 𝑘𝑥 + cos𝑘𝑦 
𝐸2,3 = ±√4 +  2𝑞 

ℒ2(2) 2 

𝐸1,2 = ±1 

𝐸2 = ρ+ + ρ− 

𝐸4 = ωρ+ + ω2ρ− 

𝐸5 = ωρ− + ω2ρ+ 

𝜔 =
−1 + √3𝑖

2
 

ρ± = √𝑞 ± √𝑞2 − (
5

3
)
33

 

ℒ2(3) 3 

𝐸1 = 0 

𝐸2,3 = ±√2 

𝐸4,5,6,7 = ±√3 ± √5 + 2𝑞 

ℒ2(4) 4 
𝐸1,2,3,4 =

1

2
(±1 ± √5) 

𝐸5,6,7,8,9 → 𝐸5 − 7𝐸3 + 9𝐸 − 2𝑞 = 0 

 

3.3.2 态密度 

  

（a）                                   （b） 

  

（c）                                   （d） 

图 3.3 （a）ℒ2(1)，（b）ℒ2(2)，（c）ℒ2(3)和（d）ℒ2(4)的光滑归一化的态密度（DOS）。DOS

不同的数值用不同深浅的颜色显示，其中黑色线是 DOS 等高线。 
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在考虑无序之后，由于空间平移对称性被破坏，𝑘不再是一个好量子数，体系不

再具有色散关系。因此，需要采用一个新的量—依赖于无序的态密度（DOS）来代替

色散关系测量能谱。对于平带，其动能为零，势能变得很显著，此时随机无序𝑊占据

支配地位。因此，小的无序可以破坏高度简并的平带，导致平带中的态向临近的色散

带中的态靠拢合并。为了研究无序系统中平带与色散带的相互作用，通过精确的对角

化方法计算了依赖于无序的 DOS，且对所有ℒ2(𝑛)模型均选取了 300 个无序构型。

ℒ2(1)，ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)的系统尺寸大小𝑀2分别是132，102，92和82。为了获

得更加光滑的 DOS，采用高斯展宽技术，结果展示在图 3.3 中。从图中可以看出，当

无序𝑊增加到2到3时，DOS 失去了其峰值特征。 

3.3.3 约化局域化长度𝛬𝑀与𝜉/𝑀关系 

  

（a）                                   （b） 

  

（c）                                   （d） 

图 3.4 主图：约化局域化长度𝛬𝑀与𝜉/𝑀的双对数图。图（a-d）分别是ℒ2(1)到ℒ2(4)相应的结

果。为了便于观看，仅展示部分无序结果，分别是𝑊 = 1.0（♢），1.01，… ，1.05（□），… ，

2.0，2.1，2.2，2.4，2.6，… ，10.0（○），分别用不同的颜色与符号来区分数据。误差条在

符号的大小范围内。插图：约化局域化长度𝛬𝑀与1/𝑀的关系，数据与相应的主图一致，且颜

色和符号也和其一致，虚线只是为了便于观看。 

由于在能量𝐸 = 0处，ℒ2(1)和ℒ2(3)都是平带，而ℒ2(2)和ℒ2(4)则是色散带。因

此，对于所有的ℒ2(𝑛)模型，都专注于能量𝐸 = 0，这样可以使得直接区分无序作用下
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原始平带（ℒ2(1)和ℒ2(3)）和原始色散带（ℒ2(2)和ℒ2(4)）之间的局域化性质。通过

转移矩阵的方法（TMM），计算了ℒ2(1)，ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)在能量𝐸 = 0处的约

化局域化长度𝛬𝑀(𝐸,𝑊)的值，即𝛬𝑀(0,𝑊)，且在图 3.4 中展示出来。插图中显示的是

𝛬𝑀(0,𝑊)与1/𝑀的函数关系式，其中𝑀是ℒ2(𝑛)的横截面（面积𝑀2）的边长,考虑的

ℒ2(1)的系统尺寸为𝑀 = 10, 12, … , 20，且其误差小于0.1%。而ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)

的系统尺寸则为𝑀 = 10, 12, … , 22，其误差不大于0.2%。发现在原始平带和色散带中

的态，其所有的𝛬𝑀(0,𝑊)都随着𝑀的增加而减小，这意味着对于足够大的𝑊和𝑀，𝜆𝑀

值趋于饱和，使得𝛬𝑀（定义为𝜆𝑀/𝑀）随着𝑀的增加而减小。 

此外，我们也以双对数的形式在主图中画出了𝛬𝑀(0,𝑊)和𝜉/𝑀的关系。数据𝛬𝑀

经过比例缩放以后可以落在一条标度曲线上，随着𝑀的增加，这条标度曲线会随之减

小，因此这也和前面讨论的插图里面展现出的结果相吻合。除此之外，对于𝜆𝑀 ≪ 𝑀，

即𝛬𝑀 ≪ 1，注意到𝛬𝑀 ∼ 1/𝑀的线性行为，这个特征意味着强局域化λ𝑀 ∼ λ∞的出现

（由于𝛬𝑀 = 𝜆𝑀/𝑀 ∼ 1/𝑀,暗示着λ𝑀不再随系统尺寸变化，即强局域化的出现）。此

外，观察到在对应于原先平带位置态的局域化长度比在原先色散带位置态的局域化

长度约小一个数量级。这的确是一个合理的结果，因为平带中的态由于缺少动能，因

此引入无序以后会变得更局域化。 

3.3.4 标度参量𝜉(0,𝑊)与无序𝑊的关系 

接下来，我们在图 3.5 中给出标度参量 𝜉(0,𝑊)与无序𝑊的函数关系。

Thouless[121,152]声称，对于严格的一维无序链，𝜉(𝑊)在小无序𝑊情况下服从函数形式

𝜉(𝑊) ∼ 𝑊−2，而对于在小无序𝑊情况下的二维系统，则满足一个普适性的函数关系

式𝜉(𝑊) = 𝑎/𝑊α exp(𝛽𝑊−γ)，其中𝑎和𝛽是正的，𝛼和𝛾则是与单位一量级相当的数[22]。

我们基于这些函数形式给出了具体的拟合形式，在图 3.5 中给出，拟合参量的详细细

节展示在表 3.2 中。 

对平带（ℒ2(1)和ℒ2(3)）与色散带（ℒ2(2)和ℒ2(4)）位置处态的拟合明显给出不

同的结果，这从弱无序的情况下，ℒ2(2)和ℒ2(4)的ξ值的量级比ℒ2(1)和ℒ2(3)的要高

约三个量级可以看出。对于平带处的态，在无序为1 < 𝑊 < 2时，简单的幂律形式

𝜉(𝑊) ∼ 𝑊−2可以很好的拟合我们的数据，然而对于色散带却不凑效。在无序为𝑊 >

2时,平带和色散带的拟合都不尽人意。 

具体来看，拟合结果并不完美。在能量𝐸 = 0处，根据一维的通用形式𝜉(𝑊) ∼

𝑎𝑊−𝛼进行拟合，尽管得到了接近𝛼 = 2的结果，但是系数𝑎并不是105[153]。其次，通

过在拟合公式𝜉(𝑊) = 𝑎/𝑊𝛼 exp(𝛽𝑊−𝛾)中预先设定𝛼 = 2，得到的系数𝑎也不是

12𝑀[154]，其中𝑀是准一维条带宽度。由于无序 Lieb 模型ℒ2(𝑛)的局域化行为确实与

标准二维 Anderson 模型不同，所以在小无序情况下缺少对𝜉的简单拟合也是合理的。 
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（a）                                  （b） 

    

（c）                                  （d） 

图 3.5 （a-d）分别为ℒ2(1)至ℒ2(4)的标度参量𝜉(0,𝑊)（用∘表示）与相应的拟合函数（线）。

蓝色的实线对应于函数𝑎𝑊−𝛼，紫色的虚线是𝑎𝑊−2𝑒𝛽𝑊−1
，而绿色的虚线则是𝑎𝑊−𝛼𝑒𝛽𝑊−𝛾

。

其中参数𝑎，𝛼，𝛽和𝛾的详细信息在表 3.2 中。 

表 3.2 ℒ2(1)，ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)拟合𝜉(𝑊)的参数表，其中𝑎，𝛼，𝛽和𝛾是拟合系数，基

于非线性拟合程序 Levenberg-Marquardt 求解获得。 

 
𝑎𝑊−𝛼 𝑎𝑊−𝛼𝑒𝛽𝑊−𝛾

 𝑎𝑊−2𝑒𝛽𝑊−1
 

𝑎 𝛼 𝑎 𝛼 𝛽 𝛾 𝑎 𝛽 

ℒ2(1) 619.1(2) 2.0816(7)  553(1) 0.117(2) 

𝑝 −value < 10−10 < 10−10  < 10−10 < 10−10 

ℒ2(2) 
310000 

(6000) 

9.20 

(4) 

118 

(2000) 
5(5) 8(14) 0.7(7) 14.2(5) 

10.39 

(5) 

𝑝 −value < 10−10 < 10−10 0.94 0.26 0.56 0.27 < 10−10 < 10−10 

ℒ2(3) 444.1(3) 2.206(2)  334.9(6) 0.292(3) 

𝑝 −value < 10−10 < 10−10  < 10−10 < 10−10 

ℒ2(4) 
21600 

(800) 

7.33 

(7) 
9(101) 3(5) 8(11) 0.8(6) 11.5(2) 7.96(3) 

𝑝 −value < 10−10 < 10−10 0.92 0.42 0.45 0.16 < 10−10 < 10−10 
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3.4 总结 

在本章中，通过精确对角化方法和转移矩阵方法研究二维扩展 Lieb 模型的局域

化性质。发现来自平带的显著 DOS 峰很快被无序破坏。通过 FSS，发现平带处的态

和色散带处的态确实展现出不同的局域化性质，平带处的态似乎表现出一种类似一

维情况的局域性质。然而对于无序低至𝑡，所有态都是局域的。 
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第 4 章  三维扩展 Lieb 模型的局域化，相及相变 

4.1 引言 

无序系统中波的局域化现象自 1958 年首次被预测以来，在凝聚态领域引起了广

泛的关注[1]。随后 Abrahams 等人预测[36]在不考虑磁场，自旋轨道耦合和电子—电子

之间的相互作用的情况下，所有一维和二维的单粒子系统中均不存在金属—绝缘体

转变。确实，我们前一章的结果也显示二维 Lieb 模型及其扩展模型在无序𝑊 > 𝑡的

条件下，所有的态都是局域的。然而，在三维空间中具有更丰富的相，平带在其中起

着怎样的作用，又会引发怎样新奇的现象是一个非常有意义的课题。 

目前，仅有较少的关注投入在三维平带系统[78]或扩展的 Lieb 格子[148,119]。此外，

虽然准一维[74,77,62,155]和二维[156]格子中的无序先前得到了一些关注，但是相对较少的

工作研究了无序对三维平带系统[157,143,79]的影响。我们在本章中的工作，主要是基于

之前二维 Lieb 模型的研究简单扩展到三维的情况，正好可以填补这一空白。在这一

章中，我们主要考虑了格点势能服从均匀随机分布的三维 Lieb 模型及其扩展模型的

局域化性质，首先计算了不考虑无序情况下的色散关系，以及在考虑无序情况下，求

出相应的 DOS，以及能量—无序的相图，之后进一步计算相变点处大尺寸高精度的

数据，最后求出普适性的临界指数和临界参量。 

4.2 模型与方法 

考虑一族三维的 Lieb 模型ℒ3(𝑛)，其中𝑛 = 1, 2, 3和4，晶格模型展示在图 4.1

中。哈密顿量具有以下的形式 

                   𝐻 = ∑  𝑟 휀𝑟|𝑟⟩⟨𝑟|−∑  𝑟≠𝑟′ 𝑡𝑟𝑟′|𝑟⟩⟨𝑟′⃗⃗⃗⃗ |    ,              (4.1)  

其中，|𝑟⟩是电子位于ℒ3(𝑛)的格点𝑟 = (𝑥, 𝑦, 𝑧)处的正交 Wannier 态，格点势能ε𝑟则服

从无序强度为𝑊的均匀随机分布，即[−𝑊/2,𝑊/2]。对于最近邻格点𝑟和𝑟′⃗⃗⃗⃗ ，我们设

置它们之间的跃迁积分𝑡𝑟𝑟′ ≡ 1作为能标，其它格点之间的跃迁则为0。 

在本章节中，采用与前一章基本一致的方法。首先基于紧束缚近似的方法计算出

模型ℒ3(1)，ℒ3(2)，ℒ3(3)和ℒ3(4)在不考虑无序情况下的色散关系。其次，考虑无序

之后，采用直接对角化方法求解本征能谱，计算出相应的态密度。接着，通过转移矩

阵方法求解系统的局域化长度，获得能量—无序的相图。基于相图，进一步计算相变

点处大尺寸高精度的数据，通过有限大小标度理论获得临界函数，临界参量等。进一

步分析在不同拟合参量下的临界指数的稳定性等。 
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（a）          （b）           （c）            （d） 

图 4.1 （a）ℒ3(1)，（b）ℒ3(2)，（c）ℒ3(3)和（d）ℒ3(4)的模型示意图。 

4.3 结果 

4.3.1 色散关系 

在考虑无序之前，首先计算了ℒ3(𝑛)的色散关系，结果总结在表 4.1 中。在选取

一些高对称性点形成闭环以后，将其可视化的绘制在图 4.2 中。与二维 Lieb 模型ℒ2(𝑛)

的色散关系相比，发现两者的平带能量完全相同，除了三维 Lieb 模型是双重简并的

以外。与二维 Lieb 模型一样，每个三维的 Lieb 模型ℒ3(𝑛)有𝑛个平带分隔开𝑛 + 1个

色散带，且ℒ3(1)和ℒ3(3)在(𝑘𝑥,  𝑘𝑦,  𝑘𝑧)平面有狄拉克锥在特殊点与平带正好相接触，

但是ℒ3(2)和ℒ3(4)只有抛物线型的色散关系。 

表 4.1 ℒ3(1)到ℒ3(4)的色散关系解析结果。需要说明的是，所示结果选择了实空间中相邻格

点的距离为单位长度1，而𝑘𝑥 , 𝑘𝑦, 𝑘𝑧是倒空间中的波矢。与ℒ2(2)的情况类似，尽管ℒ3(2)的

𝐸6,7看起来有虚数部分，但是实际上它们是实根，因为ρ+与ρ−互为复共轭，而ω和ω2也是。 

模型 平带数 色散关系  

ℒ3(1) 
2 

𝐸1,2 = 0 
𝑞 = cos 𝑘𝑥 + cos𝑘𝑦 + cos 𝑘𝑧 

 𝐸3,4 = ±√6 + 2𝑞 

ℒ3(2) 4 

𝐸1,2 = 1 

𝐸3,4 = −1 

𝐸5 = ρ+ + ρ− 

𝐸6 = ωρ+ + ω2ρ− 

𝐸7 = ωρ− + ω2ρ+ 

𝜔 =
−1 + √3𝑖

2
 

ρ± = √𝑞 ± √𝑞2 − (
7

3
)
33

 

ℒ3(3) 6 

𝐸1,2 = √2 

𝐸3,4 = −√2 

𝐸5,6 = 0 

𝐸7,8,9,10 = ±√4 ± √10 + 2𝑞 

ℒ3(4) 8 
𝐸1,2,3,4,5,6,7,8 =

1

2
(±1 ± √5) 

𝐸9,10,11,12,13 →  𝐸5 − 9𝐸3 + 13𝐸 − 2𝑞 = 0 
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（a）                                （b） 

      

（c）                                （d） 

图 4.2 （a）ℒ3(1)，（b）ℒ3(2)，（c）ℒ3(3)和（d）ℒ3(4)的色散关系（干净没有杂质的系统）。

在（a-d）中，所有的情况下的平带都是双重简并的。从(𝑘𝑥, 𝑘𝑦, 𝑘𝑧)空间的Γ点(0,0,0)开始，沿

着(𝑘, 𝑘, 0)方向增加𝑘直到到达M点(π, π, 0)，沿着(𝑘, 𝜋, 0)方向减小到X点(0, π, 0)，再沿着

(𝑘, π, 𝑘)方向增加R点(π, π, π)，最后沿着(𝑘, 𝑘, 𝑘)方向回到Γ点(0,0,0)。色散关系图中不同的颜

色表示不同的能带。 

4.3.2 态密度 

现在考虑有无序的情况，即𝑊 > 0。通过直接对角化方法计算了ℒ3(1)，ℒ3(2)，

ℒ3(3)和ℒ3(4)分别在小尺寸𝑀3 = 53, 53, 43, 43下依赖于无序的态密度（DOS）。为了

获得清晰的结果，DOS 计算遍及𝑊 = 0到𝑊 = 5.2，步长0.05，且对于ℒ3(1)，ℒ3(2)

和ℒ3(3)考虑了300个无序构型，ℒ3(4)则考虑了100个。为了获得更光滑的 DOS，采

用高斯展宽程序，利用 Silverman 规则来确定能级的带宽展宽[45]，结果展示在图 4.3

中。所有的ℒ3(𝑛)模型在弱无序下，对应于原先平带的大峰值都很显著。但是当𝑊 ∼

3开始，这些峰值已经合并成了一个加宽的 DOS。 
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（a）                                   （b） 

 

（c）                                   （d） 

图 4.3 （a）ℒ3(1)，（b）ℒ3(2)，（c）ℒ3(3)和（d）ℒ3(4)依赖于无序𝑊的态密度（DOS）。DOS

不同的数值用不同深浅的颜色显示，其中黑色线是 DOS 等高线。 

4.3.3 ℒ3(1)模型的相图 

基于转移矩阵方法（TMM），首先计算了ℒ3(1)的能量—无序的相图（𝐸 − 𝑊相

图），将其展示在图 4.4 中。依据𝛬(𝐸,𝑊)在小尺寸系统𝑀 = 6, 8和10下的标度行为确

定了相图，且保证了 TMM 误差满足≤ 0.1%[137]。对于𝑊 < 1，由于数据波动过大，

在有限次的迭代中难以收敛，因此𝑊 < 1的结果已从图中省略。填充虚线的黑色小正

方形(□)表示 FSS 对大尺寸𝑀的高精度估计。中间的阴影区域表示扩展的态，而相边

界外面的态则是局域的。两侧的虚线是𝑊 < 1时相位边界的预期延续的一个直观指示。

在𝐸 = 0处的红色短垂线表示双重简并平带的位置。菱形符号（◆）表示在𝑊 = 0时

的带边，即𝐸min = −2√3和𝐸max = 2√3。虚线是理论的带边±(|𝐸min| + 𝑊/2)，这些带

边下面的态禁区用阴影所填充。插图：在平带能𝐸 = 0处的弱无序行为，无序𝑊小至

0.01。条带宽度从𝑀 = 4（稀疏虚线），𝑀 = 6（密集虚线），𝑀 = 8（短虚线），𝑀 = 10

（长虚线），𝑀 = 12（虚线）到𝑀 = 14（实线）。误差条由于非常小因此不显著。 

在相图内部的态都是扩展的，而相图外部则全是局域的态。如在绪论中所描述

的，在能量𝐸 = 0的地方有一个特殊的无序𝑊𝑐，其作为扩展行为到局域行为转变的临
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界无序值。对于无序低于𝑊𝑐的情况，扩展态与局域态共存，对于无序高于𝑊𝑐的情况，

意味着系统所有的态都是局域的，即系统是局域的。回到相图本身，显然，ℒ3(1)的

相图与标准的三维 Anderson 模型的相图性质上基本相似，尽管在带宽和在𝐸 = 0处

的临界无序不同。更详细来说，与在能量𝐸 = 0处的传统标准 Anderson 局域化的临界

无序值𝑊𝑐 = 16.0(5)[158]相比，ℒ3(1)的临界无序𝑊𝑐 ∼ 8减小了约50%。不是特别明显

的是，在𝑊 ≤ 4的带边有一个小的凹角区域，这也出现在三维 Anderson 模型[159–162]

中的行为。然而，在𝐸 ∼ 2.75且𝑊 ∼ 6的一个“肩”似乎是一个新的特征，这在通常的

三维 Anderson 模型[159,160]和其他的 Anderson 模型[137,163]中是不存在的。 

 

图 4.4 ℒ3(1)的相图。三条彩色实线表示用小尺寸𝑀估计的相边界的近似位置，即蓝色线和

相应的符号（○）是由宽度𝑀 = 6和𝑀 = 8构造，红色线（和×）是宽度𝑀 = 6和𝑀 = 10构

造，绿色线（和+）则是宽度𝑀 = 8和𝑀 = 10构造。 

从图 4.4 中的插图中可以看出，对于平带能𝐸 = 0，无序度低至𝑊 = 0.01，𝛬𝑀值

都随着𝑀的增加而增加，因此，扩展态一直存在[164,165]。 

按照ℒ3(1)的步骤，进一步计算了ℒ3(2)和ℒ3(3)的相图，且将其展示在图 4.5 中。

填充虚线的黑色小正方形(□)表示在大尺寸𝑀下对𝛬𝑀进行高精度 FSS 的结果，其中

对于宽度𝑀 ≤ 16相应的 TMM 误差≤ 0.1%，对于宽度𝑀 = 18，则误差≤ 0.2%。中间

的阴影区域表示扩展的态，而相边界外面的态则是局域的。两侧的虚线是𝑊 < 1时相

位边界的预期延续的一个直观指示。图 4.5（a）在𝐸 = ±1和(b）在𝐸 = ±√2处的红色

短垂线表示双重简并平带的位置。菱形符号（◆）表示在𝑊 = 0处的最大带边，即图

4.5（a）±3和（b）±2√2。（a）的插图表示在平带能𝐸 = 1处的弱无序行为，无序𝑊

小至 0.01，误差条和线和图 4.4 中的一样，即条带宽度从𝑀 = 4（稀疏的虚线）到𝑀 =

14（实线）不等。我们同样基于转移矩阵方法构造相图，其数据误差≤ 0.2%，系统

尺寸和ℒ3(1)的相同。由于和之前相同的原因，仅仅考虑了无序𝑊 ≥ 1的情况。和ℒ3(1)
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一样，我们的模拟结果表明在能量𝐸 = 0处具有镜像对称性，因此展示在图 4.5 中的

数据是经过详细对称操作的。具体来说，选取了相对于能量𝐸 = 0对称分布的点，通

常由于随机无序的存在，这两个对称点的Λ𝑀值会不同，因此取这两个𝛬𝑀的平均值并

返回给这两个点。接下来，发现ℒ3(2)和ℒ3(3)的中心色散带的相边界也有一个凹角区

域，尽管ℒ3(3)的情况看起来不明显。同样的，图 4.5（a）的插图显示了在平带能量

𝐸 = 1与低无序下的扩展态行为。 

4.3.4 ℒ3(2)和ℒ3(3)模型的相图 

 

（a）                                    （b） 

图 4.5 （a）ℒ3(2)和（b）ℒ3(3)的相图。符号，线以及颜色和图 4.4 类似，即表示用小尺寸

𝑀 = 6, 8, 10估计的。 

ℒ3(1)，ℒ3(2)和ℒ3(3)的相图之间的明显差异在于，ℒ3(1)的扩展区域是单连通的，

而ℒ3(2)和ℒ3(3)的扩展区域是不相连的。这种差异可以被归为ℒ3(2)和ℒ3(3)的色散关

系中能隙的存在，如图 4.2 所示。回想一下之前提到的临界无序𝑊𝑐，我们看到立方格

子的临界无序是𝑊𝑐 ∼ 16.530[166]，其可以看成𝑛 = 0的 Lieb 模型，即ℒ3(0)。ℒ3(1)的

临界无序为∼ 8.6，ℒ3(2)为∼ 5.9，ℒ3(3)的则为∼ 4.8，即随着𝑛增加呈现下降趋势。

因此，正如预期的那样，在 Lieb 模型中，随着𝑛的增加，在更弱的无序下就出现扩展

态的消失。 

4.3.5 ℒ3(1)模型临界性质的高精度确定 

为了确定 Lieb 模型在相变边界处的临界性质，需要计算更大系统尺寸以获得可

靠的 FSS。在所有的情况下，数据的系统尺寸达到𝑀 = 20，且 TMM 误差≤ 0.1%。

根据图 4.4 所示的相图作为粗略的参考，选出了四个特别感兴趣的点，即在带中的固

定能量𝐸 = 0以及带边的固定能量𝐸 = 1处，作为无序𝑊的函数的转变点；另外两个转

变点则是考虑作为能量𝐸的函数，对应于凹角区域的𝑊 = 3[159]，以及对应于相边界上

扭结点的𝑊 = 6。在图 4.6 中，给出了数据Λ𝑀(𝐸,𝑊)，以及 FSS 结果一个典型例子对
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应的标度曲线和临界参数𝜉的变化情况。系统尺寸𝑀从14（灰色+），16（深黄色×），

18（蓝色+），到20（紫色⊙）。每幅图的左半部分表示𝛬𝑀与无序𝑊或者能量𝐸的关系，

其中实线是根据等式 2.31-2.33 对数据进行拟合得到的，其中拟合系数分别为（a，b）

𝑛𝑟 = 3，𝑚𝑟 = 1，（c）𝑛𝑟 = 2，𝑚𝑟 = 1和（d）𝑛𝑟 = 1，𝑚𝑟 = 1。每幅图的右半部分

表示标度函数𝐹（实线）和标度后的数据点的关系，与相应的左半部分具有相同的𝑛𝑟

和𝑚𝑟。上分支与下分支的标度曲线分别表示扩展态和局域态。 

 

（a）                                   （b） 

 

（c）                                   （d） 

图 4.6 ℒ3(1)在能量（a）𝐸 = 0，（b）𝐸 = 1，（c）𝑊 = 3和（d）𝑊 = 6处局域化长度𝛬𝑀的

FSS 结果。插图：每个插图给出了标度参数𝜉作为（a，b）无序𝑊或者（c，d）能量𝐸的函数

的关系。拟合参量详见表 4.2。 

在表 4.2 中，列出了图 4.6 中所示的4种情况的拟合数据，以及具有更高展开系

数𝑛𝑟，𝑚𝑟的情况。基于增加展开参量的数量也得到一致的结果，表明我们的结果是

稳定的。同时也进一步检查了对于固定能量和固定无序的转变，分别轻微改变拟合数

据的范围δ𝑊和δ𝐸，其结果也是稳定的。值得一提的是，在平均值的计算过程中，考

虑了误差的传递。举例来说，3 个量 𝑎，𝑏 和 𝑐 分别具有不确定性 𝛿𝑎，𝛿𝑏 和 𝛿𝑐，那

么定义为这 3 个量平均值的量𝑑，即𝑑 = (𝑎 + 𝑏 + 𝑐)/3，其不确定性为𝛿𝑑 =

√((𝛿𝑎)2 + (𝛿𝑏)2 + (𝛿𝑐)2)/32。 

然而不相关参量𝑛𝑖和𝑚𝑖并没有出现在我们的拟合中，这是由于高质量数据（大
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尺寸高精度）的缺少造成的，现有数据的准确性和尺寸大小不足以可靠地拟合不相关

参量的贡献，因此表 4.2 中展示的结果都是𝑛𝑖 = 𝑚𝑖 = 0，尽管在执行 FSS 的过程中

确实考虑了这些参量。此外，发现在图 4.6 中，在固定的无序𝑊 = 3，特别是𝑊 = 6，

TMM 数据的准确性变得更差。这种行为出现的原因原则上很容易理解，因为在这些

点上，DOS 有一个明显的变化，导致了额外的修正不能被 FSS 较好地捕捉到[167]。通

常，较大系统尺寸𝑀可以减少这些变化的出现，但是由于计算限制我们目前没法做到。 

表 4.2 ℒ3(1)，ℒ3(2)和ℒ3(3)在金属绝缘体转变处的临界参量。从左至右分别是所考虑的系

统宽度𝑀的范围，固定的𝐸（或者𝑊），𝑊的范围（𝐸的范围），以及展开阶数𝑛𝑟和𝑚𝑟，临界无

序𝑊𝑐（能量𝐸𝑐），它们 95%的置信区间（CI），临界指数𝜈及其 CI，和拟合优度几率𝑝。平均

值包含前面三个𝑊𝑐（或𝐸𝑐）和𝜈值的平均值，括号中是平均值的标准误差。加粗的𝑊𝑐，𝐸𝑐和

𝜈值突出显示其是图 4.6 和图 4.7 中所用的拟合。 

ℒ3(1) 

Δ𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝑊𝑐 CI(𝑊𝑐) ν CI(ν) 𝑝 

16 − 20 0 8.25 − 8.9 3 1 8.594 [8.585,8.604] 1.57 [1.49,1.65] 0.15 

16 − 20 0 8.25 − 8.9 2 2 8.598 [8.586,8.610] 1.55 [1.46,1.63] 0.08 

16 − 20 0 8.25 − 8.9 3 2 8.595 [8.582,8.607] 1.57 [1.48,1.66] 0.13 

Averages:    8.596(4)  1.56(3)   

 

Δ𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝑊𝑐 CI(𝑊𝑐) ν CI(ν) 𝑝 

14 − 20 1 8.0 − 8.8 3 1 8.435 [8.429,8.441] 1.60 [1.54,1.65] 0.18 

14 − 20 1 8.0 − 8.8 2 2 8.439 [8.432,8.447] 1.57 [1.53,1.62] 0.19 

14 − 20 1 8.0 − 8.8 2 3 8.438 [8.431,8.446] 1.57 [1.53,1.62] 0.21 

Averages:    8.437(3)  1.58(2)   

Δ𝑀 𝑊 δ𝐸 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝐸𝑐 CI(𝐸𝑐) ν CI(ν) 𝑝 

16 − 20 3 3.725 − 3.785 2 1 3.748 [3.747,3.749] 1.75 [1.68,1.82] 0.88 

16 − 20 3 3.725 − 3.785 2 2 3.748 [3.747,3.749] 1.76 [1.67,1.84] 0.86 

16 − 20 3 3.725 − 3.785 3 1 3.748 [3.747,3.749] 1.75 [1.68,1.82] 0.86 

Averages:    3.748(1)  1.75(3)   

 

Δ𝑀 𝑊 δ𝐸 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝐸𝑐 CI(𝐸𝑐) ν CI(ν) 𝑝 

16 − 20 6 3.04 − 3.11 1 1 3.077 [3.070,3.083] 1.54 [1.08,2.01] 0.14 
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16 − 20 6 3.04 − 3.11 2 1 3.076 [3.069,3.082] 1.54 [1.09,1.99] 0.24 

16 − 20 6 3.04 − 3.11 2 2 3.077 [3.069,3.084] 1.54 [1.07,2.00] 0.21 

Averages:    3.077(3)  1.54(14)   

ℒ3(2) 

Δ𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝑊𝑐 CI(𝑊𝑐) ν CI(ν) 𝑝 

12,14,18 0 5.85 − 6.05 2 2 5.964 [5.958,5.969] 1.75 [1.57,1.92] 0.08 

12,14,18 0 5.85 − 6.05 2 3 5.965 [5.959,5.970] 1.70 [1.51,1.89] 0.08 

12,14,18 0 5.85 − 6.05 3 2 5.963 [5.956,5.971] 1.75 [1.57,1.92] 0.07 

Averages:    5.964(3)  1.73(6)   

 

Δ𝑀 𝑊 δ𝐸 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝐸𝑐 CI(𝐸𝑐) ν CI(ν) 𝑝 

10,12,14 4 1.6 − 1.8 2 1 1.704 [1.701,1.708] 1.55 [1.43,1.68] 0.18 

10,12,14 4 1.6 − 1.8 1 3 1.705 [1.701,1.709] 1.56 [1.43,1.70] 0.1 

10,12,14 4 1.6 − 1.8 2 2 1.703 [1.700,1.707] 1.53 [1.40,1.66] 0.2 

Averages:    1.704(2)  1.55(5)   

ℒ3(3) 

Δ𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝑊𝑐 CI(𝑊𝑐) ν CI(ν) 𝑝 

12 − 18 0 4.7 − 4.875 2 1 4.79 [4.786,4.794] 1.63 [1.48,1.78] 0.49 

12 − 18 0 4.7 − 4.875 1 2 4.791 [4.786,4.795] 1.63 [1.48,1.78] 0.47 

12 − 18 0 4.7 − 4.875 2 2 4.791 [4.786,4.795] 1.63 [1.48,1.78] 0.47 

Averages:    4.790(2)  1.63(5)   

         

4.3.6 ℒ3(2)和ℒ3(3)模型临界性质的高精度确定 

为了对ℒ3(2)和ℒ3(3)的局域化长度实行 FSS，采用了与前一节相似的策略。对于

系统尺寸在𝑀 = 16以下的体系，其 TMM 的误差保持在≤ 0.1%，由于ℒ3(2)和ℒ3(3)

模型复杂性的增加，对于最大的系统尺寸𝑀 = 18限定其误差为≤ 0.2%。在图 4.7 中，

系统大小𝑀是 10（橘色◁），12（蓝色▷），14（灰色+），16（深黄色×），18（蓝色

+）。每个图的排版和图 4.6 一样，即各个图的左半边是标度曲线（实线）和数据Λ𝑀

（符号），右边则是标度曲线𝐹（线）以数据（符号），插图为 𝜉。所选择的展开系数

为（a）𝑛𝑟 = 2，𝑚𝑟 = 2（b）𝑛𝑟 = 2，𝑚𝑟 = 1和（c）𝑛𝑟 = 2，𝑚𝑟 = 1，如表 4.2 中粗
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体标出所示。对于ℒ3(2)，在能量𝐸 = 0处我们给出了一个组合图，如图 4.7（a）所示，

左边是数据𝛬𝑀(𝐸 = 0,𝑊)和拟合曲线（实线），右边则是展开系数为𝑛𝑟 = 2,𝑚𝑟 = 2的

标度曲线(实线)与数据𝛬𝑀(𝐸 = 0,𝑊)。从图中很难看到数据𝛬𝑀(𝐸 = 0,𝑊)在𝑊𝑐有清晰

的交叉点。这种情况对于数据𝛬𝑀(𝐸,𝑊 = 4)有了明显的改善，从图 4.7（b）中可以看

到在𝐸𝑐 ∼ 1.70处𝛬𝑀的一个清晰的交点。对于ℒ3(3)，由于复杂性的进一步增加，我们

只关注能量𝐸 = 0的性质。与ℒ3(2)类似，𝛬𝑀(𝐸 = 0,𝑊)的交点也不太清晰，如图 4.7

（c）所示。 

 

 

（a） 

 

（b）                                   （c） 

图 4.7 ℒ3(2)在能量（a）𝐸 = 0和无序（b）𝑊 = 4，以及ℒ3(3)在能量（c）𝐸 = 0处局域化长

度的 FSS。 

尽管如此，在所有三种情况下，FSS 结果产生了兼具稳定性与鲁棒性的拟合数

据，𝑊𝑐，𝐸𝑐和𝜈，如表 4.2 所示。 

4.4 总结 

我们研究了存在格点势能无序的三维 Lieb 模型及其扩展模型ℒ3(𝑛)的局域化性

质。通过有限大小标度理论我们获得了临界无序（能量）与临界指数𝜈，将经过平均

之后的临界指数𝜈总结在图 4.8 中。结果表明，这里大部分研究的 Lieb 模型在不同的
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无序或能量范围内的临界指数𝜈在误差条内与普遍接受的值𝜈 = 1.590 (1.579,1.602)

一致。其次简单立方格子的临界无序𝑊𝑐 ∼ 16.5，而ℒ3(1)的临界无序𝑊𝑐 ∼ 8.6，ℒ3(2)

的𝑊𝑐 ∼ 5.9以及ℒ3(3)的𝑊𝑐 ∼ 4.8。可以得出结论，模型ℒ3(𝑛)随着𝑛的增加，临界无序

𝑊𝑐依次递减。 

 

图 4.8 表 4.2 中七个平均值（及其误差）分别对应于ℒ3(1)（红色），ℒ3(2)（蓝色）和ℒ3(3)

（绿色）的平均临界指数ν的变化。绿色水平虚线表示三维 Anderson 模型中波函数通过 FSS

得到的临界指数𝜈 = 1.590(1.579,1.602)[166]，其中绿色的阴影部分表示表示其误差条。来自

TMM 结果的𝜈 = 1.57(2)[138]用灰色虚线表示，其中灰色阴影区域表示其误差条。 
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第 5 章  Lieb 模型及其扩展模型中的局域化特性 

5.1 引言 

平带系统的能带结构中平带处的态出现了宏观的简并，且其动能被有效的降低，

因此哈密顿量中的另一项势能变得显著，比如多个粒子之间的相互作用等。因此平带

系统也被认为是理想的强关联系统的平台，可以用来学习诸如分数量子霍尔效应，自

旋液体，铁磁以及超导等。平带的本征态是宏观简并态，波函数振幅仅仅在晶格的有

限个格点是有限值，其它的格点都为零，因此平带中的态被认为是局域化的[113]。那

么，被认为会破坏简并态的无序，最开始也应该会破坏局域化。所以，考虑无序之后，

系统会发生什么现象是一个值得深入研究的问题。在前面两章中，我们主要学习了二

维和三维 Lieb 模型及其扩展模型的局域化性质，发现在原始平带处的弱无序区域，

确实具有和色散带不同的局域化性质，也得到了相应的普适性的临界参量等。 

在这一章中，我们主要补充[119,120]前两章介绍的结果。进一步研究在不考虑高斯

展宽下的 DOS 结果，更直观地展示ℒ2(𝑛)标度函数𝛬𝑀与约化关联长度𝜉𝑀，临界参量

𝜉与无序𝑊的关系，改变边界条件计算三维 Lieb 模型的相图，以及进一步研究在平带

附近区域，无序低至 0.01 情况下的局域化性质，最后展示了考虑不相关变量的有限

大小标度结果。 

5.2 结果 

本章考虑的模型是ℒ2(𝑛)和ℒ3(𝑛)，其中𝑛 = 1, 2, 3和4，分别如图 3.1 和图 4.1 所

示。哈密顿量分别由方程 3.1 和方程 4.1 给出。 

在本章节中，我们采用前两章使用的方法。采用直接对角化方法求解本征能谱，

计算出相应的态密度（DOS）。其次通过转移矩阵方法求解系统的局域化长度，应用有

限大小标度理论获得临界函数，临界参量等。 

5.2.1 二维 Lieb 模型ℒ2(𝑛)结果回顾 

在第 3 章中，我们详细研究了ℒ2(𝑛)的局域化性质。对小尺寸系统使用直接对角

化方法，计算出态密度（DOS）。可以看到，在无序存在的情况下，平带和色散带之

间的相互作用对于ℒ2(𝑛)（𝑛 = 1, 2, 3, 4）都是突出的。无序能迅速地破坏平带的简并

度，并且使其状态与临近的色散带合并。当𝑊 ≳ 2时，平带的 DOS 失去了它明显的

峰值，成为了大块 DOS 的一部分。 

接着使用重整化的转移矩阵方法（TMM）计算约化局域化长度𝛬𝑀(𝐸,𝑊) =

𝜆(𝐸,𝑊)/𝑀，其中𝑀对应于准一维条带的宽度。对于所有的ℒ2(𝑛)，发现在𝑊 ≳ 𝑡时所
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有的态都是局域的（至少在𝑛 = 1, 2, 3, 4的情况下）。平带处态的局域化长度比色散带

处态的局域化长度大约小一个数量级。我们采用传统的单参量有限尺寸标度方法来

估计参数𝜉(𝐸,𝑊)[158]。缩放后的𝛬(𝐸,𝑊)/𝑀可以用标度函数的一个分支描述，对应于

完全的局域化行为。在用无序𝑊拟合𝜉时，我们使用了三种拟合形式，分别为幂律形

式𝜉(𝑊) ∝ 𝑊−2[121]，非普适性形式的𝜉(𝑊) = 𝑎𝑊−𝛼 exp(𝛽𝑊−𝛾)以及一个受约束形式

的𝜉(𝑊) = 𝑎𝑊−2 exp(𝛽𝑊−1)。在ℒ2(1)和ℒ2(3)的平带能量𝐸 = 0处，我们发现通常适

合一维局域化的幂律形式𝜉(𝑊) ∝ 𝑊−2可以很好的拟合1 < 𝑊 < 2附近的无序。然而，

对于ℒ2(2)和ℒ2(4)的能量𝐸 = 0，即位于色散带的能量，没有一个拟合给出令人信服

的结果。 

5.2.2 ℒ2(𝑛)的标度性质及不考虑高斯展宽的 DOS 

1. ℒ2(𝑛)标度函数𝛬𝑀与约化关联长度𝜉𝑀的关系 

 

（a）                                   （b） 

图 5.1 （a）ℒ2(1)（红色○），ℒ2(2)（蓝色□），ℒ2(3)（绿色▽）和ℒ2(4)（紫色♢）在能量

𝐸 = 0处的约化局域化长度𝛬𝑀(0,𝑊)。为了清晰起见，曲线包含了所有数据点，而只有15%

的数据点（符号）表示出来。插图：小数值的约化关联长度的细节。（b）参量𝜉(0,𝑊)与无序

𝑊的关系，其中符号和颜色与（a）中所代表的 Lieb 格子类型完全一致。虚线表示幂律拟合

函数𝑎𝑥𝑏。 

对于ℒ2(𝑛)（𝑛 = 1, 2, 3和4），在能量𝐸 = 0处约化局域化长度𝛬𝑀(0,𝑊)作为缩放

后的关联长度𝜉/𝑀的函数示意展示在图 5.1(a)中。能量𝐸 = 0对应于ℒ2(1)和ℒ2(3)的

平带，ℒ2(2)和ℒ2(4)的色散带。所有的数据点𝛬𝑀(0,𝑊)均展示局域态的行为，对大尺

寸系统的较大无序区域，其标度曲线的形式表现为𝛬𝑀(0,𝑊) ∝ 𝜉(0,𝑊)/𝑀。从图 5.1(a)

的插图中可以看出，在较大无序的区域，平带和色散带的行为是相似的。 

2. ℒ2(𝑛)标度参量𝜉与无序𝑊的关系 

根据图 5.1（a）中的数据𝛬𝑀(𝐸 = 0,𝑊)，在较小的无序𝑡 ≤ 𝑊 ≤ 2𝑡区域计算得到

的标度参量𝜉与无序𝑊的依赖关系如图 5.1（b）所示。我们看到ℒ2(1)的关联长度𝜉的



湘潭大学博士学位论文 

53 

行为与ℒ2(3)的相当；两者都可以用一个幂律函数很好的描述，其具体形式为𝑎𝑥𝑏，指

数𝑏近似为𝑏 ∼ −2，这与标准的一维 Anderson 模型[121]的局域化特性类似。这可能表

明，至少对于弱的无序情况而言，这些无序的平带态的局域化行为类似于一维的态的

行为。另一方面，对于ℒ2(2)和ℒ2(4)在𝐸 = 0处的色散带而言，我们发现其关联长度

𝜉的值比ℒ2(1)和ℒ2(3)大几个数量级。简单的幂律形式也不再适合，而我们看到了出

现在二维 Anderson 模型中的更标准的行为[121]，即当𝑊 → 0时𝜉出现快速发散的行为。

然而，对于平带能量与色散带能量处态的两种情况，拟合都不具有鲁棒性，并且具有

较小的𝑝值，< 10−10。这表明𝜉(𝑊 → 0)的真实形式还有待确定。 

3. ℒ2(𝑛)不考虑高斯展宽下的 DOS 

用直接对角化计算的无序平均的态密度（DOS）的结果展示在如图 5.2 中。ℒ2(1)，

ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)的系统大小分别为𝑀2 = 132，102，92，82。无序从𝑊 = 0到𝑊 =

5.2，步长为0.05，且考虑了300个独立的随机无序构型。我们可以看到对于ℒ2(1)，

ℒ2(2)，ℒ2(3)和ℒ2(4)，当无序到达𝑊 = 2时，之前靠近𝑊 = 0处平带显著的峰基本上

都消失了。这与第 3 章中的高斯展宽之后的 DOS 很类似。  

 

（a）                                   （b） 

 

（c）                                   （d） 

图 5.2  （a）ℒ2(1)，（b）ℒ2(2)，（c）ℒ2(3)和（d）ℒ2(4)的（E, W）态密度（DOS）归一化

柱状直方图。颜色表示不同的 DOS 值，范围从 0(深紫色)到最大值（白色）。为了表示清晰，

在（E, W）方向选择的箱宽。 
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5.2.3 三维 Lieb 模型ℒ3(𝑛)结果回顾 

在第 4 章中，我们讨论了三维 Lieb 晶格ℒ3(𝑛)（𝑛 = 1, 2, 3, 4）的 DOS，局域

化性质和相图。显然，与二维情况的主要区别是三维的 Lieb 晶格中存在 Anderson 金

属绝缘体转变（MIT）[120]。ℒ3(𝑛)的 TMM 构造细节，以及局域化长度的临界指数𝜈

的有限大小标度结果也可以在参考文献[120]中找到。我们发现𝜈的值与目前接受的

Anderson 转变值𝜈 = 1.590(1.579,1.602)[138,166]一致。在接下来的篇幅中，我们将详细

阐述相图对边界条件的稳定性，强调相变在相图中的不同位置，解释考虑不相关变量

FSS 的可能性，并且提供没有高斯展宽的相图。 

5.2.4 ℒ3(1)周期性边界条件相图以及小无序区域局域化性质 

1. ℒ3(1)周期性边界条件下的相图 

 

（a）                                   （b） 

图 5.3 （a）ℒ3(1)周期性边界条件下的相图。三条实彩线表示由小尺寸𝑀估计的相边界的近

似位置，即蓝色○来自宽度𝑀 = 4和𝑀 = 6，红色×来自宽度𝑀 = 4和𝑀 = 8，绿色+来自宽度

𝑀 = 6和𝑀 = 8。（b）ℒ3(1)（红色○），ℒ3(2)（蓝色□）和ℒ3(3)（绿色▽）在能量𝐸 = 0处

的标度参量𝜉与无序𝑊的关系图。展开参量𝑛𝑟，𝑛𝑖，𝑚𝑟和𝑚𝑖与表 5.1 中突出显示的相同。 

在第 4 章中，Lieb 晶格ℒ3(𝑛)的相图是在硬边界条件下计算得到的。在图 5.3(a)

中，我们现在展示了ℒ3(1)在周期性边界条件下的相图。每一个相是通过系统尺寸为

𝑀 = 4，𝑀 = 6和𝑀 = 8的约化局域化长度Λ𝑀(𝐸,𝑊)的标度行为在误差满足≤ 0.1%的

条件下确定的[137]。中间的阴影区域表示扩展的态，而相边界外面的态则是局域的。

两侧的虚线是𝑊 < 2时相位边界的预期延续的一个直观指示。在𝐸 = 0处的红色短垂

线表示双重简并平带的位置。菱形符号（◆）在𝑊 = 0时的带边，即𝐸min = −2√3和

𝐸max = 2√3。虚线是理论的带边±(|𝐸min| + 𝑊/2)，这些带边下面的态禁区用阴影所填

充。 

将图 5.3（a）的相图与在硬边界条件下获得的结果进行比较，我们发现它看起来

与预期非常相似，尽管扩展态区域在𝐸轴上略宽。和硬边界条件类似，我们也可以在
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无序𝑊 = 4附近确定一个凹角区域，以及在𝐸 ∼ 3且𝑊 ∼ 6的地方找到一个“肩”的特

性。正如预期的那样，在本文中与第 4 章中使用的小尺寸体系下适度无序平均的数

据结果已经不会因为边界条件的改变而显著地改变相图。 

2. 小无序区域 0.01≤ 𝑊 ≤2.0 的局域扩展转变 

对于𝑊 < 1，众所周知 TMM 的收敛速度非常慢。因此，足够小的误差的结果很

难计算。通常，这不会成为一个问题，因为在三维的 Anderson 模型中，𝑊 → 0的极

限平庸地属于扩展相。然而，对于晶格ℒ3(𝑛)，我们知道在𝑊 = 0的平带能量处，我

们期待紧凑的局域态（CLS）[61,68]。因此，考察平带能在𝑊 < 1处的局域化特性是否

会从无序𝑊 ∼ 1的扩展态到更小但是有限的无序𝑊 > 0的局域态的可能的

“逆”Anderson 转变是有趣的。 

 

  （a）                                   （b） 

 

  （c）                                   （d） 

图 5.4 ℒ3(1)在小无序𝑊区域以及能量为（a）𝐸 = 0.05,（b）𝐸 = 0.1,（c）𝐸 = 0.15以及

ℒ3(2)在（d）𝐸 = 1.05的𝛬𝑀，其中无序小至0.01，步长为0.01，误差小于1.0%。系统尺寸

𝑀从4（黑色⊕）到6（红色♢），8（绿色□），10（深蓝×），12（棕色◁）以及14（紫色

▷）。误差条用实线表示。插图：对应于主图的结果，仅增加无序范围直到最大无序为2。 

在第 4 章中，我们的结果表明，在ℒ3(1)的平带能𝐸 = 0和ℒ3(2)的平带能𝐸 = 1

处，𝛬𝑀随着𝑀的增加而增加，表现为扩展态行为，这种行为在无序小到𝑊 = 0.01都
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一直存在。在图 5.4（a-c）中，通过研究平带能附近能量的局域化性质来扩充结果。

对于ℒ3(1)的𝐸 = 0.05处，开始发现了局域化的行为，例如，𝛬𝑀在体系大小直到𝑀 =

10都随着𝑀的增加而减小，但是当𝑀更大时，则反转表现为扩展态行为。对于𝐸 = 0.1，

扩展行为在𝑀 = 8处就开始出现了反转，而对于𝐸 = 0.15，仅保留扩展行为。在图 5.4

（d）中，可以看到ℒ3(2)在𝐸 = 1.05时，𝛬𝑀会随着𝑀的增大而减小。在𝐸 = 0.15处出

现在小无序𝑊区域的局域化行为是由对应于干净系统（W=0）中𝐸 > 1的带隙造成的。 

因此可以得出结论，在较小无序𝑊情况下，平带能的紧凑的局域化态（CLS）的

存在确实对𝛬𝑀与𝑀的依赖关系有影响。对于足够大的𝑀，发现直到无序小到𝑊 = 0.01，

其态依旧保持扩展态行为的特性。 

5.2.5 ℒ3(𝑛)的标度性质及不考虑高斯展宽的 DOS 

1. 标度参量𝜉(𝑊)的发散 

ℒ3(1)，ℒ3(2)和ℒ3(3)的标度参量𝜉(𝑊)展示在图 5.3 中。可以清晰地看到临界无

序𝑊𝑐从ℒ3(1)的8.59下降到ℒ3(2)的5.96以及最后ℒ3(3)的4.79。这表明对于较大𝑛的

ℒ3(𝑛)，即更多额外的原子（如图 2.1 红色标记的原子所示），导致更强的局域化，因

此，会存在较小值𝑊𝑐的金属绝缘体转变。当𝑛 → ∞时，对于𝑊𝑐(𝑛)的估计可能是一个

很有趣的研究。 

2. 考虑不相关变量𝑛𝑖和𝑚𝑖的有限大小标度结果 

对于临界特性（包括𝜈）的高精度估计，目前最先进的方法是在有限大小标度理

论分析中考虑不相关变量的贡献，即作用以𝑀−𝑦形式出现，其中𝑦 > 0。然而，这样

的有限大小标度理论方法需要很大的𝑀来可靠地模拟不相关变量。由于ℒ3(𝑛)系统复

杂性，在第 4 章中只计算了系统尺寸𝑀 ≤ 20的值。对于这样大小尺寸的系统，考虑

不相关变量通常不会带来更好的结果。在表 5.1 中，我们展示了有不相关变量与没有

不相关变量两种情况的 FSS。我们注意到，对于有不相关变量𝑦的情况，尽管得到了

可接受的𝑝值，但是在几乎所有的情况下，这都会导致相关指数𝜈的误差估计增加。

另外，会发现𝑦的估计值有很大的误差，或者𝑦的值很大。除了表 5.1 中第一个拟合情

况以外，最终估计的物理量𝜈几乎没有变化。因此，我们得出结论，对于可用的Λ𝑀数

据，考虑不相关变量变量𝑦并不一定会增加𝜈估计的准确性。这证实了在第 4 章中做

出的选择。 
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表 5.1 ℒ3(1)，ℒ3(2)和ℒ3(3)基于在金属绝缘体转变处的临界参量。分别列出了考虑的系统

宽度𝑀范围，固定的𝐸（或者𝑊），𝑊的范围（𝐸的范围），以及展开阶数𝑛𝑟，𝑛𝑖，𝑚𝑟，𝑚𝑖，临

界无序𝑊𝑐（能量𝐸𝑐），它们 95%的置信区间（CI），临界指数𝜈及其 CI，不相关参量𝑦及其 CI，

和拟合优度几率𝑝。置信区间以一个有效小数表示。例如，1.6(4,8)表示 CI 为(1.4,1.8)。 

ℒ3(1) 

Δ𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑛i 𝑚𝑟 𝑚𝑖 𝑊𝑐 𝐶𝐼(𝑊𝑐) 𝜈 𝐶𝐼(𝜈) 𝑦 𝐶𝐼(𝑦) 𝑝 

16 − 20 0 8.25 − 8.9 3   0   1   0 8.59 (58,61) 1.6 (4,7) 0 0 0.15 

16 − 20 0 8.25 − 8.9 2   1   1   1 8.71 (57,84) 1.3 (0.8,1.8) 4 (−2,10) 0.86 

           

14 − 20 1 8.0 − 8.8 3   0   1   0 8.44 (42,45) 1.6 (5,7) 0 0 0.18 

14 − 20 1 8.0 − 8.8 3   2   1   1 8.48 (45,50) 1.8 (6,9) 6.9 (6.6,7.1) 0.77 

           

Δ𝑀 𝑊 δ𝐸 𝑛𝑟 𝑛𝑖 𝑚𝑟 𝑚𝑖 𝐸𝑐 𝐶𝐼(𝐸𝑐) 𝜈 𝐶𝐼(𝜈) 𝑦 𝐶𝐼(𝑦) 𝑝 

16 − 20 3 3.725 − 3.785 2   0   1   0 3.75 (74,75) 1.7 (6,9) 0 0 0.88 

16 − 20 3 3.725 − 3.785 3   2   1   2 3.75 (74,75) 1.5 (0.6,2.5) 2 (−3,8) 0.7 

           

16 − 20 6 3.04 − 3.11 1   0   1   0 3.08 (07,09) 1.5 (1.0,2.1) 0 0 0.14 

16 − 20 6 3.04 − 3.11 1   1   2   1 3.08 (06,09) 1.5 (0.7,2.4) 47 (44,50) 0.13 

           

ℒ3(2) 

Δ𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑛𝑖 𝑚𝑟 𝑚𝑖 𝑊𝑐 𝐶𝐼(𝑊𝑐) 𝜈 𝐶𝐼(𝜈) 𝑦 𝐶𝐼(𝑦) 𝑝 

12,14,18 0 5.85 − 6.05 2   0   2   0 5.96 (95,97) 1.8 (1.5,2.0) 0 0 0.08 

12,14,18 0 5.85 − 6.05 2   1   1   4 5.97 (96,98) 1.7 (1.3,2.1) 9 (2,16) 0.89 

           

Δ𝑀 𝑊 δ𝐸 𝑛𝑟 𝑛𝑖 𝑚𝑟 𝑚𝑖 𝐸𝑐 𝐶𝐼(𝐸𝑐) 𝜈 𝐶𝐼(𝜈) 𝑦 𝐶𝐼(𝑦) 𝑝 

10 − 14 4 1.6 − 1.8 2   0   1   0 1.70 (70,71) 1.6 (4,7) 0 0 0.18 

10 − 14 4 1.6 − 1.8 1   1   2   1 1.72 (67,78) 1.6 (1.1,2.1) 6 (−18,31) 0.38 

           

ℒ3(3) 

Δ𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑛𝑖 𝑚𝑟 𝑚𝑖 𝑊𝑐 𝐶𝐼(𝑊𝑐) 𝜈 𝐶𝐼(𝜈) 𝑦 𝐶𝐼(𝑦) 𝑝 

12 − 18 0 4.7 − 4.875 2   0   1   0 4.79 (78,80) 1.6 (4,8) 0 0 0.43 

12 − 18 0 4.7 − 4.875 2   1   1   2 4.79 (78,80) 1.6 (4,8) 8284 (0,1) 0.11 

           

3. ℒ3(𝑛)不考虑高斯展宽下的 DOS 

对于使用精确对角化方法获得的本征谱，在不考虑高斯展宽计算情况下的 DOS

展示在图 5.5。ℒ3(1)，ℒ3(2)，ℒ3(3)和ℒ3(4)的系统尺寸分别为𝑀3 = 53，53，43和43。

无序范围从𝑊 = 0到𝑊 = 5.2，步长为0.05。由于计算时间的限制，ℒ3(1)，ℒ3(2)和

ℒ3(3)考虑了300个无序构型，ℒ3(4)则只考虑了100个无序构型。同样，结果与第 4 章

中考虑了高斯光滑的 DOS 非常相似。 
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(a)                                 (b) 

 

(c)                                 (d) 

图 5.5 （a）ℒ3(1)，（b）ℒ3(2)，（c）ℒ3(3)和（d）ℒ3(4)的(𝐸,𝑊)态密度（DOS）归一化柱

状直方图。颜色表示不同的 DOS 值，范围从 0(深紫色)到最大值（白色）。为了表示清晰，

在(𝐸,𝑊)方向选择的箱宽。 

5.3 小结 

在本章中我们研究了二维和三维扩展 Lieb 模型的局域化性质。显然，二维和三

维的 Lieb 晶格分别展现了比标准二维平方格子和三维立方格子更强的局域化。这可

以通过图 2.1 中用红色标记的额外插入的原子来理解，因为这些原子的存在，使得输

运更像是一维的，因此也会导致更强的局域。在早期使用 TMM 计算二维 Anderson

模型时，基本只能计算到无序𝑊 ∼ 2，如参考文献[150]中的图（3），但是使用 TMM 计

算二维的 Lieb 模型时，在相当小的无序𝑊下依旧能够继续。小无序的 FSS 曲线详见

图 5.1。 

在三维情况下，我们主要展示了近平带处的态在小无序𝑊处的结果，如图 5.4 所

示。由于ℒ3(𝑛)模型的复杂性，只能计算相对较小的系统尺寸，导致对其进行有限大

小标度程序比其传统的 Anderson 模型更具挑战性。表 5.1 中展现了可以数值模拟的

数据结果，可以得出结论，即在现有的计算精度下，不考虑不相关标度变量的计算并

不会影响结果。所有的临界指数都和传统 Anderson 普适类的值一致[138,166]。 
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第 6 章  三维扩展 Lieb 模型的非传统去局域化 

6.1 引言 

我们之前的结果均仅限于非关联的无序系统，而无序系统中的关联效应一直是

研究的热点。由于 Abrahams 等人的预测结果[36]称局域化性质强烈地依赖于系统的维

度，几何类型以及所考虑的势的性质[22,168,23]，对于所有非关联的低维系统，所有的状

态都是局域的。同时，当考虑关联无序势[169,170]时，在一维链中会出现从扩展态到局

域态的相变。 

然而，空间无序并不是导致晶格中波局域化的唯一因素。在平移不变晶格结构

中，最深入研究的本征态局域化的框架之一是平带系统，即由于相消干涉导致有限数

量的格点上局域了大量简并单粒子本征态[171,67,142]。这些称为紧凑的局域态（CLS）

的状态形成能谱中的非色散布洛赫带𝐸𝑗(𝑘) =常数，其能谱不依赖于动量𝑘。CLS 被

认为是作为信息存储应用的潜在候选者[172]。然而，它们通常对微扰很敏感。在大多

数情况下，不论多小的非关联的无序格点势能会破坏 CLS，会在平带格子中引起波

的局域化[173,74,62,75,156,79,119,174]。然而，在某些情况下，平带晶格内的局部对称性表明

了格点势能中存在局部关联，这导致了类似于引用文献[77,155]中所示的存在无序和准

周期势的一维和二维晶格的反常局域化特征。 

在这一章中，我们研究了一族三维扩展 Lieb 晶格在局部关联下的影响。在无关

联无序的情况下，这些晶格系统从局域相到扩展相的转变依赖于能量，正如我们先前

的结果所示[120]。通过在一族三维扩展 Lieb 晶格中引入局部对称性，我们发现随着无

序𝑊的增强，会有一半的非 CLS 态向 CLS 态靠近[173]，因此导致靠近平带的位置出

现发散的迁移率边，而在弱无序的情况下，则出现“逆”Anderson 转变。 

6.2 模型与方法 

我们考虑一族三维的 Lieb 晶格ℒ3(𝑛)，其中𝑛 = 1, 2, 3和4，如图 6.1（a-d）所示。

其中用透明色的正方体圈起来的原子表示一个原胞。基于紧束缚近似方法，哈密顿量

为 

                   𝐻 = ∑  𝑟 휀𝑟|𝑟⟩⟨𝑟|−∑  𝑟≠𝑟′ 𝑡𝑟𝑟′|𝑟⟩⟨𝑟′⃗⃗⃗⃗ |    ,               (6.1)  

其中，|𝑟⟩是电子位于ℒ3(𝑛)的格点𝑟 = (𝑥, 𝑦, 𝑧)处的正交 Wannier 态，휀𝑟是格点势能。

在这里我们考虑局部关联势ε𝑟，其既不会破坏 CLS 的存在也不会去除掉简并性，同

时也提供了对于非 CLS 的可能的局域化。为了确保对于任意𝑛的 Lieb 格子都有效，

我们简单地选择了 Lieb 格点的格点势能ε𝑟

(𝐿)
为常数，即ε𝑟

(𝐿)
≡ 0。同时通过在 cube 格
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点上引进一个在空间上均匀变化的非关联无序，其无序强度为𝑊，即ε𝑟

(𝑐)
∈ [−𝑊/

2,𝑊/2]。与之前一样，对于最近邻格点𝑟和𝑟′⃗⃗⃗⃗ ，我们设置它们之间的跃迁积分𝑡𝑟𝑟′ ≡ 1

作为能标，其它的则为零。 

在图 6.1（e-h）中展示的是相应模型的平带本征态—CLS 的振幅分布，由于其振

幅仅仅占据在一个平面的几个格点上，其余的格点振幅均为零，因此我们仅仅展示了

一个二维的格子。我们可以看到 CLS 的振幅仅仅占据在红色的 Lieb 格点上，蓝色的

cube 格点上振幅总是为零。 

 

图 6.1 上方的（a-d）分别为模型ℒ3(1)，ℒ3(2)，ℒ3(3)和ℒ3(4)。其中相应的平带的本征能量

为（a）𝐸 = 0，（b）𝐸 = ±1，（c）𝐸 = 𝛽 = 0,±√2，其中对于𝛽 = ±√2，𝜉 = +1，而对于𝛽 = 0，

𝜉 = −1，和（d）𝐸 = ±𝛿，其中，𝛿 = (1 ± √5)/2。下方的（e-h）分别为相应平带的 CLS 的

振幅分布。 

在本章节中，我们使用 Jadamilu 程序以及直接对角化方法求解本征谱，计算出

DOS 以及参与数。应用转移矩阵方法分析系统的局域性质，获得能量与无序的相图，

进一步也采用能级统计方法，直接验证了转移矩阵结果的正确性。通过有限大小标度

理论获得临界函数，临界参量，以及普适性的临界指数等。 

6.3 结果 

在这一章节中，我们主要关注前两个代表模型，即ℒ3(1)和ℒ3(2)。注意到，由于

能谱在𝐸 = 0附近近似的镜像对称性（当然在ε𝑟

(𝐿)
= 0时是完全对称的），我们仅展示

了正能量𝐸 ≥ 0的结果，尽管我们已经计算了全能谱的数据。 

对于第一种情况，即ℒ3(1)，在𝐸 = 0时，CLS 存在单一的宏观简并。因此，为了

避免由于简并而使数值方案复杂化，我们开始研究能量𝐸 ≠ 0时，基于转移矩阵方法

（TMM）而获得的局域化长度𝛬𝑀。 
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6.3.1 ℒ3(1)发散的金属—局域转变 

 

(a)                           (b)                          (c) 

 

(d)                          （e）                         (f) 

图 6.1 ℒ3(1)在较大无序𝑊区域的约化局域化长度𝛬𝑀的有限大小标度结果。其中𝐸 = 1和𝐸 =

0.4的结果分别展示在（a，b，c）和（d，e，f）。条形区域的面积𝑀2从162（蓝色×），182（红

色○），其最大收敛误差为≤ 0.1%，到202（绿色□），222（黑色+），其最大收敛误差为≤

0.22%，再到242（青色♢）和262（品红△），其最大收敛误差为≤ 0.5%。误差条均在符号大

小范围内。标度结果的详细情况见表 6.1。 

在图 6.1 中，约化局域化长度𝛬𝑀与无序𝑊之间的关系，以及对数据（符号表示

的）所拟合的展开系数为𝑛𝑟 = 2和𝑚𝑟 = 1的拟合实线展示在图 6.1（a）和图（d）中。

图 6.1（b）和图（e）给出了标度函数𝛬𝑀和𝜉/𝑀的双对数图，其中符号表示的是数据，

实线是标度函数。标度参量𝜉作为无序𝑊的函数，以及标度（按比例缩放）后的数据

点展现在图 6.1（c）和图（f）中，其中垂直的线表示的是估计的临界无序𝑊𝑐以及它

们的置信区间 CI（绿色阴影区域所表示）。 

局域化长度𝛬𝑀在能量𝐸 = 1处的高精度结果展示在图 6.1（a）中，其中系统尺寸

𝑀2从162到222。这些曲线显示了一个稳定的交点，表明存在一个分隔开局域相与金

属相的临界无序𝑊𝑐。这样的临界转变基于有限大小标度理论（FSS）获得，如图 6.1

（b, c）所示，产生临界无序𝑊𝑐 = 16.38(2)。顺便一提，这与立方晶格在𝐸 = 0[166]处

的标准 Anderson 转变的临界无序𝑊𝑐 = 16.590(12)大致相同。然而，在更接近宏观简

并度的地方重复相同的计算，即𝐸 = 0.4处，如图 6.1（d-f）所示，产生的临界转变值
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𝑊𝑐 ≈ 40.29(7)比𝐸 = 1处的结果高的多。我们也注意到在能量𝐸 = 0.4处的估计值

𝑊𝑐 ≈ 40.2比在均匀无序的ℒ3(1)在能量𝐸 = 0处最大的转变值[120]高得多。 

这两个结果似乎暗示了当能量靠近宏观简并的𝐸 = 0时，𝑊𝑐会发散。因此，我们

系统地估计了在区间0 < 𝐸 ≤ 1.5的临界转变值𝑊𝑐(𝐸)，即在严格不同于𝐸 = 0的能量

处，通过转移矩阵方法在最大收敛误差≤ 0.5%下，基于小系统尺寸𝑀 = 6和8求解。

得到的曲线如图 6.2(a)所示，在黄色区域内由实线连接的白色圆圈证实了𝑊𝑐(𝐸 → 0)

的发散。 

6.3.2 ℒ3(1)模型基于能谱解析的金属—局域转变验证 

为了进一步验证𝑊𝑐(𝐸)的行为并计算总体相图，我们研究了如公式 6.1 所示的哈

密顿量的谱性质。图 6.2 中的数据来源于系统尺寸𝐿 = 4 × 203，且对于每一个(𝐸,𝑊)，

至少考虑了100个独立的无序势能构型。对于每一个构型，计算了在目标能量𝐸附近

高达100个的能量本征值。基于最小的能量间距Δ𝐸 = 0.05，最小的无序间距Δ𝑊 = 0.1，

自适应地选了3300个独立的(𝐸,𝑊)用于计算 DOS 和𝑟值密度图。为了清晰起见，两

个图中都没有显示𝐸 = 0（≤ 10−10）的平带态。图 6.2（a）中的黑线表示的是103个

（虚线）和104（实线）个态的等值线，图 6.2（b）中红色阴影区域的线对应于⟨𝑟⟩ =

0.53（虚线），0.5145（实线）的等值线，而蓝色阴影区中的线则对应于⟨𝑟⟩ = 0.4（虚

线）和0.38（实线）的等值线。图 6.2（a）和（b）中的白线表示的是通过转移矩阵

方法基于小尺寸体系𝑀求得的转变轮廓线，两条不同的转变轮廓线根据𝑀 = 6和𝑀 =

8的Λ𝑀在固定的𝐸减小无序𝑊所出现的交点来确定，分别对应于出现局域到扩展的转

变（实线）和扩展到局域的转变（虚线）行为。在图 6.2（a）中，这些基于小尺寸𝑀

估计的(𝐸𝑐,𝑊𝑐)以白色圆圈表示。 

 

（a）                                   （b） 

图 6.2 ℒ3(1)依赖于能量𝐸和无序𝑊的（a）DOS 和（b）𝑟值。 

图 6.2(a)中展示了不同无序强度𝑊在𝐸 > 0区域的 DOS，靠近宏观简并能级𝐸 =
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0的弱无序和强无序区域都表现出令人惊异的现象。也就是说，我们观测到（i）在𝐸 ≤

1且𝑊 → 0的区域，DOS 的消耗现象和（ii）在𝐸 ≤ 1且𝑊 → ∞区域的 DOS 的加强现

象。 

前一个观测结果（i）与这样一个事实有关，即在干净的情况下𝑊 = 0，在𝐸 = 0

的平带通过锥形交点与剩余的色散带相接触，导致了当𝐸 → 0时 DOS 的下降，如参

考文献[120]讨论的那样。后一种观测（ii）则源于这样一个事实，即对于大的无序𝑊，

本征态在能量上更倾向于占据未受扰动的 Lieb 格点（CLS 所在的位置），而不是无

序的 cube 格点。这在图 6.3 中得到了证实，其中对于不同的无序强度𝑊（不同符号

表示），我们展示了本征态作为能量𝐸的函数在 Lieb 格点（红色）和 cube 格点（蓝

色）的投影范数。为了方便观看，仅展示了无序𝑊 = 10（○），𝑊 = 20（♢），𝑊 = 50

（□）。其中无序𝑊 = 10在 Lieb 格点投影的线是为了突出显示数据点是在能量间隔

Δ𝐸 = 0.05且考虑了144个势能构型的平均。在所有的情况下，系统大小为𝐿 = 4 × 203。 

 

图 6.3 ℒ3(1)的波函数在 cube 格点（蓝色，空心符号）和 Lieb 格点（红色，实心符号）的投

影几率|𝜓(𝑟)|2。 

当|𝐸| → 0，在 Lieb 格点的相对投影范数增加（伴随的是在 cube 格点相对投影

范数的减少）的趋势会随着无序𝑊的增加而增加。特别是对于强无序𝑊 = 50，𝐸 ≪ 1

的本征态范数几乎完全位于 Lieb 格点。𝐸 ≠ 0的本征态向𝐸 = 0的 CLS 有效映射的这

样一个过程导致了一大部分靠近宏观简并能的态的能量的降低。因此，导致随着𝑊 →

∞，能量𝐸 ≪ 1区域 DOS 的显著增强。需要提及的是，在这些统计当中，我们排除了

那些能量𝐸 ∼ 10−4的本征态，去掉了简并的 CLS。然而，靠近𝐸 = 0，每一个不同的

无序势能样本，都会产生一个能量𝐸 ∼ 10−2单一的本征态，这是来自于〈휀
𝑟

(𝑐)〉𝑁→∞ →

0导致的意外的简并态[144]。这样的本征态导致了图 6.3 中靠近𝐸 = 0的离群点的出现。 

图 6.2（a）所示的𝑊𝑐(𝐸)的发散行为是通过转移矩阵方法估算出来的。为了找到

这种行为的进一步支持，我们通过稀疏矩阵对角化方法，使用独立的能谱间隙比率统

计⟨𝑟⟩来计算ℒ3(1)的完整相图。在图 6.2（b）中，展示了在系统尺寸𝐿 = 4 × 203下作
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为𝐸和𝑊的函数⟨𝑟⟩。结果令人信服地证实了对于𝑊 ≳ 10在𝐸 → 0时，转变曲线𝑊𝑐(𝐸)

从扩展的⟨𝑟⟩ ∼ ⟨𝑟⟩Sur(∼ 0.53)到局域的⟨𝑟⟩ ∼ ⟨𝑟⟩Poi(∼ 0.38)的发散趋势。特别是，基于

𝑟值的转变曲线与局域化长度Λ𝑀标度行为得到的转变曲线（如图 6.2（b）中的白色实

线所示）具有很强的一致性。此外，可以观察到，在靠近𝐸 = 0的较小𝑊区域，⟨𝑟⟩值

比𝑟 ∼ 0.529有明显的下降，这与 DOS 消耗有关。 

 

  （a）                   （b）                   （c） 

 

  （d）                   （e）                   （f） 

图 6.4 ℒ3(1)分别基于统计量（a-c）𝑟值和（d-f）𝑧值在能量𝐸 = 1的高无序𝑊区域的有限大小

标度结果。系统尺寸为𝐿 = 4 × 𝑁3，其中𝑁分别从16（蓝色×），18（红色○），20（绿色□），

22（黑色+）到24（青色♢）。在计算⟨𝑟⟩和⟨|𝑧|⟩时，对于每一个𝑁和𝑊，我们考虑了10000个

不同的势能构型，对于每一个势能构型选择了高达100个在目标能量𝐸附近的能量本征值。 

我们首先更深入地学习从高𝐸或𝑊值开始时的局域化到非局域化的转变（图 6.2

（b）中的白色实线）。与转移矩阵方法类似，固定能量在𝐸 = 1，学习⟨𝑟⟩(𝑊)对于不

同系统尺寸𝑁的行为，结果展示在图 6.4（a-c）中。这些测量结果进一步被基于参考

文献[133,134]中介绍的|𝑧|测量的能谱统计结果所证实，展示在图 6.4（d-f）中。 

图 6.4（a）和（d）分别展示了⟨𝑟⟩和⟨|𝑧|⟩与无序𝑊关系的数据点（符号表示），以

及基于表 6.1 中的展开系数𝑛𝑟 = 2和𝑚𝑟 = 1对这些数据所拟合的曲线，其在图中用实

线标记。图 6.4（b）和（e）分别给出了标度函数𝑟值和𝑧值与𝜉/𝑀的双对数图，以及

等比例缩放后的数据点（符号表示）。标度参量𝜉(𝑊)显示在图 6.4（c）和（f）中。垂
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直的线表示的是估计的临界无序𝑊𝑐，阴影区域则是相应的置信区间。在图（a），（b），

（d）和（e）中，误差条大部分都在符号大小范围内。图（a）和（d）的水平线标记

的是在临界无序𝑊𝑐处获得的⟨𝑟⟩值与⟨|𝑧|⟩值，分别是⟨𝑟⟩ = 0.5145和⟨|𝑧|⟩ = 0.5624。在

我们的模拟中，我们得到⟨𝑟⟩ = 0.5148，置信区间为[0.5143,0.5153]，⟨|𝑧|⟩ = 0.5624，

置信区间为[0.5621,0.5627]。 

在图 6.4（a-c）中，我们显示了围绕预期转变值𝑊𝑐 ≈ 16.4，对于𝑁从18到24时⟨𝑟⟩

值的 FSS 结果。我们发现用𝑟统计方法计算得到的临界无序𝑊𝑐 ≈ 16.36(2)与用转移

矩阵方法计算的临界无序𝑊𝑐 = 16.38(2)非常吻合。此外，如表 6.1 所示，FSS 结果与

三维 Anderson 转变的临界指数一致[138,166]。实际上，临界指数𝜈 = 1.51也和转移矩阵

的结果一致。最后，我们在图 6.4（a）中看到值⟨𝑟⟩(𝑊𝑐) = 0.5145，这是图 6.4（b）

中将局域化行为与扩展态行为分开的突出显示的等高线，再次强调了我们结果的一

致性。 

在图 6.4（d）中，我们画出了数据⟨|𝑧|⟩(W)在𝐸 = 1处，𝑁从16到24的相应 FSS 曲

线，同样围绕预期的𝑊𝑐 ≈ 16.4。在图 6.4（e-f）中，我们展示了相关的标度函数和标

度参数。这些结果尽管具有较大的误差，但是与通过𝑟统计获得的结果一致，给出了

一个临界转变𝑊𝑐 ≈ 16.40(3)。关于有限尺寸标度（FSS）和𝛬𝑀，𝑟值和|𝑧|值的标度参

量的完整细节在表 6.1 中展示了。特别是，我们注意到即使不考虑非相关修正，FSS

也是可能的。我们也执行了考虑非相关修正的 FSS，并发现符合可接受的χ2统计数

据。然而，没有不相关修正的 FSS 已经是稳定的，即独立于所选的无序范围，且是

具有鲁棒性的，即𝑊𝑐和𝜈在增加展开阶数𝑛𝑟和𝑚𝑟时的结果是不违反它们的误差边界

的。因此，我们只在表 6.1 中显示了后一种情况的结果。来自 TMM 数据的 FSS 结果

也是如此。 
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表 6.1 ℒ3(1)在传统（标准）Anderson 转变处的临界参量，其中𝛬𝑀，𝑟值和|𝑧|值分别作为指

示符。分别列出了系统大小（对应于𝛬𝑀给出了 TMM 条形区域的横截面积的宽度𝑀，对于𝑟

值和|𝑧|值，则给出了立方体的边长𝑁），固定的𝐸，𝑊的范围，FSS 展开阶数𝑛𝑟和𝑚𝑟，以及导

致的临界无序𝑊𝑐，它们 95%的置信区间（CI），临界指数𝜈，及其 CI，和拟合优度几率𝑝。平

均值包含前面三个𝑊𝑐和𝜈值的平均值，括号中是平均值的标准误差。加粗的𝑊𝑐和𝜈值突出显

示其是图 6.1 和图 6.4 中所用的拟合。 

Reduced localization length Λ𝑀 

𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝑊𝑐 CI(𝑊𝑐) 𝜈 CI(ν) 𝑝 

20,22,24,26 0.4 39.0 − 41.5 2 1 40.29 [40.16, 40.42] 1.50 [1.28,1.73] 0.52 

20,22,24,26 0.4 39.0 − 41.5 3 1 40.29 [40.15, 40.43] 1.51 [1.27,1.75] 0.46 

20,22,24,26 0.4 39.0 − 41.5 3 2 40.35 [40.14, 40.56] 1.51 [1.26,1.76] 0.44 

20,22,24,26 0.4 39.0 − 41.5 4 1 40.30 [40.16, 40.44] 1.51 [1.27,1.75] 0.43 

Averages:    40.31(4)  1.51(6)   

 

𝑀 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝑊𝑐 CI(𝑊𝑐) 𝜈 CI(ν) 𝑝 

16,18,20,22 1 15.9 − 16.8 2 1 16.38 [16.36,16.41] 1.50 [1.37,1.63] 0.22 

16,18,20,22 1 15.9 − 16.8 3 1 16.39 [16.36,16.41] 1.51 [1.38,1.65] 0.19 

16,18,20,22 1 15.9 − 16.8 3 2 16.41 [16.38,16.45] 1.50 [1.37,1.63] 0.37 

16,18,20,22 1 15.9 − 16.8 4 1 16.39 [16.36,16.42] 1.51 [1.37,1.65] 0.18 

Averages:    16.39(1)  1.51(4)   

 

𝑟 − 𝑉𝑎𝑙𝑢𝑒𝑠 

𝑁 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝑊𝑐 CI(𝑊𝑐) 𝜈 CI(𝜈) 𝑝 

18,20,22,24 1 16.0 − 16.7 2 1 16.36 [16.32,16.40] 1.51 [1.21,1.80] 0.56 

18,20,22,24 1 16.0 − 16.7 3 1 16.36 [16.31,16.40] 1.54 [1.22,1.86] 0.54 

18,20,22,24 1 16.0 − 16.7 3 2 16.37 [16.32,16.42] 1.55 [1.22,1.88] 0.53 

18,20,22,24 1 16.0 − 16.7 4 1 16.36 [16.31,16.40] 1.54 [1.22,1.86] 0.51 

Averages:    16.36(2)  1.54(9)   

 

|𝑧| − 𝑉𝑎𝑙𝑢𝑒𝑠 

𝑁 𝐸 δ𝑊 𝑛𝑟 𝑚𝑟 𝑊𝑐 CI(𝑊𝑐) 𝜈 CI(𝜈) 𝑝 

16,18,20,22,24 1 16.0 − 16.7 2 1 16.40 [16.34,16.45] 1.35 [1.01,1.68] 0.67 

16,18,20,22,24 1 16.0 − 16.7 3 1 16.40 [16.34,16.45] 1.49 [1.10,1.88] 0.75 

16,18,20,22,24 1 16.0 − 16.7 3 2 16.40 [16.34,16.47] 1.47 [1.08,1.85] 0.73 

16,18,20,22,24 1 16.0 − 16.7 4 1 16.40 [16.35,16.46] 1.46 [1.09,1.84] 0.75 

Averages:    16.40(2)  1.44(10)   
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6.3.3 小𝐸和𝑊区域的“逆”转变 

如上述在讨论图 6.2 时简要提到的一样，在𝐸 ≲ 1且𝑊 ≲ 10的区域，ℒ3(1)的 DOS

和𝐸 − 𝑊相图显示出一个小的 DOS∼ 102和较小的⟨𝑟⟩ ∼ 0.4。这些观察表明，这些区

域对应于局域态，因此，系统实际上可能表现出“逆”Anderson 转变，即在某个介于

0 < 𝐸 ≲ 1固定的能量，增加𝑊，可以观察到回归扩展态的转变。为了详细研究这种

可能性，我们选择𝐸 = 0.4，再次计算作为无序𝑊的函数的局域化长度𝛬𝑀以及⟨𝑟⟩统计

量，分别增加条的宽度𝑀或者系统尺寸𝑁，使 TMM 的最大收敛误差不超过0.1%。在

图 6.5 中，我们展示了结果数据。 

图 6.5（a）是ℒ3(1)在能量𝐸 = 0.4处的约化局域化长度𝛬𝑀与较小无序𝑊的关系，

TMM 条型区域的面积为𝑀2 = 62（黄色○），82（灰色▽），102（青色+），122（品

红色♢），142（黑色△），162（蓝色×），182（红色○），202（绿色□）。误差条都显

示在符号大小之内。图（b）为ℒ3(1)在能量𝐸 = 0.4处的𝑟值与无序𝑊的关系，其中系

统大小𝐿 = 4 × 𝑁3，从𝑁 = 20（绿色□），22（黑色+），24（青色♢），26（品红△），

28（灰色×）直至30（蓝色○），每个(𝑁,𝑊)点都考虑了10000个势能构型平均。水平

的品红和红色虚线是由数值⟨𝑟⟩Sur和⟨𝑟⟩Poi给出，分别表示扩展和局域区域。所有其它

的线都仅仅只是为了便于观看。误差条大多都在符号大小的范围内，突出了数据的可

靠性。 

  

（a）                                   （b） 

图 6.5（a）：ℒ3(1)在能量𝐸 = 0.4处的约化局域化长度Λ𝑀与较小无序𝑊的关系。其中的插图

为集中在小无序𝑊范围0.01 ≤ 𝑊 ≤ 1之内。图（b）：ℒ3(1)在能量𝐸 = 0.4处的𝑟值与无序𝑊的

关系。 

我们发现图 6.5（a）中所示的局域化长度𝛬𝑀确实展现了预期的对𝑀的相反依赖。

对于𝑊 ≤ 1，增加𝑀导致𝛬𝑀的减少，而对于𝑊 ≳ 15，𝛬𝑀随着𝑀增大而增大，这些结

论至少对于所研究的较大尺寸系统来说是这样。因此，似乎确实发生了从小无序𝑊的

局域化行为到大无序𝑊的扩展化行为的转变。然而，我们也观测到大量的非单调行

为，例如，对于𝑀 = 14，完全没有一个明确的交叉点作来作为𝑊𝑐的估计，标准的 FSS

技术无法捕捉到这种行为，而且所需的“标度修正”显然超出了人们可以期望的不相
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关修正的系统建模所能实现的范围[138,175]。然而，使用仅考虑图 6.5（a）中系统尺寸

为𝑀2 = 62和𝑀2 = 82所定义的交叉点，我们发现所得到的“相边界”很好的遵循图 6.5

（b）中所示的 DOS 和⟨𝑟⟩值得等值线趋势。类似地，当𝑊 ≳ 6时，⟨𝑟⟩值达到了⟨𝑟⟩Sur。

对于𝑊 ≲ 2，没有达到真正的局域化⟨𝑟⟩Poi(∼ 0.38)。但至少，我们发现⟨𝑟⟩显著下降到

∼ 0.45。同样，对于 TMM 数据，在我们所研究的系统尺寸，没有出现明确的，不依

赖于系统尺寸的转变点。 

总之，接近 CLS 的宏观简并的𝐸 = 0.4的结果表明，当𝑊增加时会出现从局域到

扩展的非传统的“逆”转变。这似乎类似于在弱非关联无序状态下三维全平带网络

[78,157]中所提出的的“逆”转变。 

6.3.4 ℒ3(1)的投影几率和参与数 

  

（a）                                   （b） 

图 6.6 ℒ3(1)的波函数在 cube 格点（蓝色，空心符号）和 Lieb 格点（红色，实心符号）的投

影几率|𝜓(𝑟)|2。（b）相对于 cube 和 Lieb 格点数的参与数。 

在图 6.6（a）中，我们展示了和图 6.3 相同的数据，但现在考虑的是𝐸 ≥ 0，并

且为了突出交点（垂直的虚线）在𝐸 ∼ 2.45而显示了不同的能量范围。不同的颜色分

别表示ℒ3(1)的波函数在 cube 格点（蓝色，空心符号）和 Lieb 格点（红色，实心符

号）的投影几率|𝜓(𝑟)|2，其中仅展示了无序𝑊 = 10（○），𝑊 = 20（♢），𝑊 = 50（□）

的三种情况。图 6.6（b）是相对于 cube 和 Lieb 格点数的参与数。在图 6.6（a）和（b）

中，无序𝑊 = 10在 Lieb 格点投影的线是为了突出显示数据点是在能量间隔Δ𝐸 =

0.05且考虑了144个势能构型的平均。在所有的情况下，系统大小为𝐿 = 4 × 203。 

我们发现，当𝐸 ∼ 2.45时，投影几率出现了交叉的现象。这发生在我们研究过的

所有无序𝑊可能中，即一直到𝑊 = 100也是成立的。进一步研究发现，所有的4 × 𝑁3

个可能的态中，有50%的态是 CLS，25%的态的能量随着无序𝑊的增加向 CLS 能量

靠近转移，而剩余的25%则局域化，且其能量分布扩散到整个光谱范围。图 6.6（b）

中，相对参与数，即𝑃 = 1/∑ |𝜓(𝑟𝑙⃗⃗⃗)|
4/

𝐿max

𝑙=1 (𝐿max)，表明ℒ3(1)确实只在接近 CLS 能量

𝐸 = 0的地方观测到明显的𝑃值。注意，这里𝐿max是 cube 格点数或 Lieb 格点数，即对
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于ℒ3(𝑛)分别是𝑁3或3𝑛𝑁3。 

6.3.5 其它ℒ3(𝑛)模型的局域化性质 

我们现在简要地概述其他的 Lieb 格子ℒ3(2)，ℒ3(3)和ℒ3(4)。对于ℒ3(2)，我们

在图 6.7 中展示 DOS，基于⟨𝑟⟩的相图以及基于转移矩阵方法的近似相边界。 

图 6.7（a）和（b）的计算参量和图 6.2 的基本相同，除了最小能量间距增加到

Δ𝐸 = 0.2，总共有1581个独立的数据(𝐸,𝑊)。为了清晰起见，两个图中都没有显示𝐸 =

1的平带态。图（a）中的黑线和图 6.2（a）中的一样，即虚线和实线分别表示103和

104的等值线。但是图（b）中的虚线和实线在红色区域分别对应于值⟨𝑟⟩ = 0.53和

0.5145，在蓝色区域则对应于⟨𝑟⟩ = 0.4和0.38。也和图 6.2 一样，在（a）和（b）中

的白线表示的是通过转移矩阵方法基于小尺寸体系𝑀所估计的相边界，两条不同的

相边界分别根据𝑀 = 6和𝑀 = 8的Λ𝑀在固定的𝐸减小无序𝑊出现的交点来确定，分别

对应于出现局域到扩展的转变（实线）和扩展到局域的转变（虚线）行为。 

在𝐸 = ±1的 CLS 没有在图中显示，但是通过它们周围的非 CLS 态的行为可以

清楚地看到。和ℒ3(1)类似，在𝐸 → 1±，𝑊较小的区域，也存在一个态的损耗特征。

另一方面，对于较大的𝐸和𝑊，DOS 出现损耗现象且⟨𝑟⟩值表现出局域化行为。当𝑊 ≳

20时，出现了两个扩展区域，它们都倾向于靠近 CLS 区域。这些结果再次得到了基

于尺寸为𝑀2 = 62和𝑀2 = 82转移矩阵方法估算数据的支持。我们注意到，由于没有

𝐸 = 0的 CLS 的存在，当𝑊增加，用𝑊𝑐 ∼ 16标记两个区域的边界时，我们确实看到

了从扩展态到局域态的一般转变。我们还可以再次找到“逆”转变行为，例如对于ℒ3(2)

在1 ≲ 𝐸 ≲ 2区域，增加𝑊导致从局域到扩展行为的变化。 

  

（a）                                   （b） 

图 6.7 ℒ3(2)依赖于能量𝐸和无序𝑊的（a）DOS 和（b）𝑟值。 

这一趋势在ℒ3(3)和ℒ3(4)中也接连出现了，如图 6.8 所示。最初的色散带，当𝑊 =

0时，随着增加𝑊，它们的部分状态会向 CLS 移动，减少距离 CLS 能量更远的能量
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的 DOS，并最终使这些态局域化。光谱相当大一部分会接近 CLS 状态的能量，随之

发生的是状态更加的局域态 Lieb 格点，如ℒ3(1)所展现的一样。 

我们在图 6.8 中绘制了ℒ3(3)和ℒ3(4)的 DOS，基于⟨𝑟⟩的相图和基于 TMM 的近

似相边界。和图 6.7 类似，结果总共包含有1587个自适应独立的数据(𝐸,𝑊)。为了清

晰起见，在图（a）和（b）中，ℒ3(3)在能量𝐸 = 0和√2的平带态，以及图（c）和（d）

中，ℒ3(4)在能量𝐸 = (√5 − 1)/2 ∼ 0.618和(1 + √5)/2 ∼ 1.618的平带态均未显示出

来。黑色的线也和之前一样，即在图（a）和（c）中虚线和实线分别表示103和104的

等高线，而在图（b）和（d）中红色区域则对应于⟨𝑟⟩ = 0.53和0.5145，蓝色区域为

⟨𝑟⟩ = 0.4和0.38。 

  

（a）                                   （b） 

  

（c）                                   （d） 

图 6.8 图（a）和（b）是ℒ3(3)的 DOS 和𝑟值，图（c）和（d）则是ℒ3(4)的 DOS 和𝑟值。 

在𝐸 = ±1处的 CLS 在图中没有显示，但是通过它们周围的非 CLS 态的行为可

以清楚地看到。有一个与ℒ3(1)和ℒ3(2)一样的在𝐸靠近 CLS 能量且较小无序𝑊区域

出现态消耗的特征。对于大无序𝑊，除了接近 CLS 能量的能量外，出现了清晰的局
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域化区域。在我们所研究的系统尺寸范围内，对接近 CLS 能量的区域，即使非常强

的无序𝑊似乎也不会抑制扩展的行为。尽管需要更好的能量分辨率来再现诸如图 6.2

中ℒ3(1)的精细细节，但我们还是可以在不同的能量区域中再次发现“逆”转变的行为。 

6.4 小结 

在这一章中，我们考虑无序的格点势能ε𝑟
𝑐和常数势能ε𝑟

𝐿 = 0，这一选择保证了可

以容易地从剩下色散带中区分出来 CLS，且 CLS 在任何无序𝑊下都保持不变。出现

了两个明显令人惊讶的结果，一是有一半的色散带上的非 CLS 态在能量上越发靠近

平带能量，其行为也越发像 CLS，即更加局域在 Lieb 格点。其也导致了在 CLS 能量

附近 DOS 的累积，最终导致在非常强无序下依旧存在扩展态。第二则是靠近平带能

量的小无序区域，出现“逆”Anderson 转变。 

对于增加𝐸或𝑊发生从扩展到局域的转变，我们发现其临界指数可以像往常一样

通过 FSS提取，临界指数ν与三维立方格子的Anderson模型的临界指数值相当[138,166]。

因此，尽管相图出现大的改变，但是相边界处的临界特性没有改变。然而，当从扩展

区域减小无序𝑊或能量𝐸时，我们没有看见一个清晰的转变特征。其相的变化似乎不

遵循传统的标度理论，或者需要更大的系统尺寸才能达到要求。 

总的来说，该模型呈现了一种情况：增加无序𝑊，原先的 CLS 被保留，而原先

的非 CLS 有一半的状态在能量和空间上都越来越靠近 CLS。由于 CLS 可能属于未来

的信息存储设备相关的一类状态，因此我们的结果提出了一种方法，无序不总是破坏

性的，有可能是加强了 CLS 的稳定性。 
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第 7 章  总结与展望 

7.1 总结 

本文主要研究了二维和三维 Lieb 模型及其扩展模型的局域化性质。我们的研究

结果包括: 

1. 对于在位势能服从均匀随机分布的二维 Lieb 模型及其扩展模型，来源于平带

的 DOS 峰被无序快速地破坏。平带处与色散带处的态确实具有完全不同的局域化性

质，平带处的态似乎表现出一种类似一维情况的局域性质。然而，对于无序低至𝑊 ∼

𝑡，所有的态都是局域的。 

2. 将上述情况推广到三维，来源于平带的 DOS 峰也被无序快速地破坏。三维

Lieb模型及其扩展模型具有比简单立方晶格更低的临界无序𝑊𝑐，即Lieb 模型更局域，

但是转变点处的临界指数并不会改变。 

3. 引入关联无序之后，即考虑一个有序与无序势的结合，使得高简并的能级与

紧凑的局域态（CLS）依旧存在，同时也确保了无序的存在。结果发现 CLS 的存在

似乎导致了发散的迁移率边，以及在低无序区域的可能存在的“逆”Anderson 转变。

结果表明平带的存在对临近色散带的转变点处的普适性临界指数没有影响。 

4. 此外，在上述工作的基础上，我们进一步发现均匀随机无序对于 CLS 的增强

并不是必要的，具有较小无序的常数势就足够了。 

总之，我们的研究结果对平带晶格中无序与平带的相互作用研究具有重要的意

义，可能为未来的信息存储器件提供新的思路，有利于推动量子存储器件设计相关领

域的发展。 

值得一提的是，在我们所有的工作中，考虑的无序类型均是服从均匀随机分布，

而没有涉及比如高斯函数分布等类型的无序分布。原因在于针对一般杂质体系，杂质

浓度和种类均具有多样性，不能完全确定杂质符合某一特定的分布。采用 Anderson

无序（完全随机），一方面是参考其他学者的研究经验，另一方面则是选取杂质服从

完全随机的分布，不给限制，比较具有一般性，可以代表更多种类的材料，在实验中

也比较容易实现。我们的工作也可以选择其他类型的无序分布，一些和微观细节相关

的量，比如临界无序等会有相应的变化，但是与系统对称性和维度等相关的结果，比

如普适性的临界指数，则不会变化。 

7.2 展望 

正如前面提到的，CLS 可能属于未来的信息存储设备相关的一类状态。虽然具
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有选择性高度关联的有序/无序分布的固态器件不太可能很快实现，但一个更简单的

途径可能是通过光学晶格中的冷原子[110,176,177]或者光子带隙系统[114,113,112,115,111,178]，

其中单格点势的调制已经成为了常规操作[142]，因此我们的数值结果可能在不久的将

来很快就能在实验中得到进一步的实验验证。 

我们强调，在本论文中的结果均是基于均匀随机分布的对角无序获得的。而实际

材料中，无序的类型不仅仅限于对角无序，非对角无序也是常见的。其次，由于纯非

对角无序具有手性对称性，可以产生诸如𝐸 = 0这样的特殊能量的有趣效应[179–181]。

这些情况如何与 Lieb 模型的平带相互作用是一个值得进一步深入研究的课题。因此，

对于非对角无序的情况，也是下一步可以考虑的研究工作。 

此外，由于现有资源以及时间的限制，我们考虑的均是单电子问题，且仅限于厄

米系统。对于充满未知的多体问题以及非厄米问题[182,183]的前沿领域，平带在这种背

景下会产生什么样的新现象也是值得进一步探索的。
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致  谢 

人间四月芳菲尽，山寺桃花始盛开。长恨春归无觅处，不觉转入此中来。 

                                             ---------白居易 

 

人生在世，就犹如正如白居易这首诗所写，不要在意个中曲直，命运兜兜转转或

许会带来不一样的惊喜。 

2013 年—2023 年，人生中的十年在湘大。对这片故土充满眷恋，每每想到要离

开，便泪盈满眶。湘大位处郊区，因此少有城市的浮躁与喧嚣，是一片难得的净土。

我很喜欢大家给她取的昵称—羊牯塘大学，很有乡村美学的感觉。湘大是一个充满历

史底蕴的大学，一代又一代的老师与学生将青春与热血挥洒在这片土地上，曾经那满

是黄土的校园彷佛就在眼前。 

在这临近毕业之际，我首先要感谢我研究生期间的两位指导老师，Rudolf A. 

Römer 教授和钟建新教授。 

Rudolf A. Römer 教授是我的恩师，亦师亦友的恩师。我研究生期间所习得的科

研能力，皆离不开他的悉心指导。翻开电脑里面的相册，全是他远程学术指导的一笔

一划。教我们学习转移矩阵方法，如何敲规范的代码，怎么用 Mendeley 管理文献，

用 overleaf 写论文，甚至是怎么投稿等等细节而琐碎的小事，他都会细心地指导我

们。我的老师超级厉害，他会很多技能，他也会一直保持学习先进的事物，就感觉他

无所不能。在我读博士期间，短暂地出现过焦虑的情绪，事情出现转机是在一次每周

固定召开小组会议上，看着他有条不紊地组织着大家聊科研与生活上遇见的问题，我

的心很奇妙地突然就安定了下来。后来回想那应该就是情绪的力量吧。他是一个很细

心，会照顾大家情绪的人，每次组会，如果谁的心情不好，他都会主动 cue 那个人，

说趣话逗大家笑。我以前还有点敬畏他，但是现在我已经是什么都想和他说，有什么

问题都找他，他就是最坚强的后盾。我想告诉所有人，他真的是一个超级超级超级

nice 的人，最近由于找工作不顺利，为了安慰我，他特意找出了厚厚的一个文件夹，

说里面都是他当时的求职简历，他找了很多工作同样也被拒了很多次。当时眼泪差点

就掉下来，还好忍住了。对 Rudo 的感谢不是仅仅一些文字就能表述出来的，唯有继

续努力，不负他的期望，就好比他和我说的“You always have to work hard in life, 

especially if you want to do scientific research！”。 

钟建新教授是我如慈父般的恩师。在六年的学习生涯中，钟老师没有对哪个学生

严苛地责骂过，即使我们有做的不好地方，他也是带着一种包容地规劝与建议。但是

钟老师对自己要求严格，每个经过他手的事情他都会很认真的对待。他严以律己，宽
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以待人的为人处世原则给了我一种榜样力量。同时，钟老师严谨高效的学术作风深深

影响着我的学术观，每次课题组召开组会，他都可以很快的进入学习状态，对不同的

研究领域都可以信手捏来。他的优秀是有目共睹的，是我人生进程中的榜样之一。钟

老师为人谦逊，待人宽容和蔼，他常常教导我们做事情要细致，我想这也是他能这么

优秀的原因所在。钟老师是早期扎根伟人故里，建设湘大的一批先驱之一，湘大的物

理学也在他的带领以及一批优秀的老师与学生的共同努力下，取得了不菲的成绩。每

次百度搜索钟老师，都会被他的一系列事迹与成就所震撼，何其有幸能跟着这么优秀

的老师学习。 

其次，我也要感谢 Carlo Danieli，他就像我的小小导师，教会了我许多科研的知

识，会给我分享一些如何写论文以及学习英语的技巧，当时我才知道原来外国人也会

为了英语而发愁呀！Carlo 是我见过的超级热爱物理的人之一。我记得当时说到我以

后的人生规划问题，我说我想先找一份工作，他可能误以为我不会再做科研了，他当

时满脸伤心，没有人和他一起做平带研究了。哈哈，当然也可能是我误会了，但就当

一个美丽的误会吧！ 

感谢强烈要求让我在致谢部分感谢他的超哥。超哥怀有一颗赤子之心，独爱物

理，不受外界世俗的影响。他在物理与数学方面有着相当扎实的理论基础，有什么学

术上的问题都喜欢找他讨论，他总能给出满意的答案。而且他还热于学习新的各种知

识。我记得当时写完毕业论文让他给我检查一下有没有什么笔误的地方，结果后来他

一个错误都没找出来，坦言说学到了！ 

感谢课题组的每一位师兄师姐，之前你们在的时候，我们就彷佛有着天然庇护的

小孩，你们在前面安排好了一切，我们躲在后面嬉笑追逐，无忧无虑。等我们开始成

为师兄师姐，肩负起责任来时，才懂得感恩。希望你们都能平安顺遂，好好感受世界

的美好！也感谢课题组的师弟师妹们的包容，谢谢你们的陪伴，祝你们好好享受科研

的过程，早日达到毕业要求！ 

感谢我的家人默默的支持，是他们永远在后面关爱我，鼓励我，才让我有勇气继

续走下去。在我疲劳胆怯想退缩的时候，家就是我的退路，回家呆几天，就可以让我

续航好久，继续有了前进的力量。时光易逝，十年眨眼而过，十年前爷爷还可以帮我

提行李箱送我去乘车，十年后，他连走路都需要拐杖。以前我们需要他们，以后他们

需要我们。希望他们都能身体健康，平安喜乐。 

以前一直坚信唯物主义，越长大越觉得世界是唯心的。心能转境，你内心觉得它

是怎样的，它就是怎样的；以前一直喜欢问人生有什么意思，我们来到这个世间的意

义是什么。后来慢慢地发现，人生没有意义，活在当下就是意义，带着觉知地做每一

件事情就是意义。人生不过是一场体验，不必用来演绎完美，没有什么是必须得到的，

一切皆是你的执妄，也是痛苦的根源。得失尽在一念之间。 
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最后，送给自己以及大家一句话，“做回自己，安乐常在”。世间从不存在真正且

唯一的法义，自我的法义唯有通过自身的实践，求索，深观和彻悟来获得。 

补记：刚刚答辩完，请师弟吃完饭之后围着操场消食聊了一会儿天，谈到哲学问

题，再次不免提到唯心主义。突然之间灵光一现，或许世界本身就不是二元对立的，

唯物与唯心都只是站在一个面在思考问题，“物”与我心之间都必须要有 coupling 才

会被我所感知。对于无力改变的外界“物”，能做的唯有减少彼此之间的 coupling。

有能力的，当然是选择去改变外界这个“物”。 

2023 年 6 月 17 日 物理楼 517 

刘  洁 
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