
 

 

 

 

 

 

硕士学位论文 
 
 

掺杂近滕晶格的 

行列式量子蒙特卡罗方法研究 
 

Determinant Quantum Monte Carlo Study of  

Doped Kondo Lattice 

 

 

 

 

 

 

 

 

                   专  业       材料物理与化学 

 

                   作  者          魏兰英 

 

                   导  师  齐卫宏教授、杨义峰研究员 

 

 

 

 

 

 

中南大学材料科学与工程学院（系、所） 

2014 年 4 月



 

 

 



 

 

中图分类号                               学校代码 10533   

UDC                                     密级     公开    

 
 
 

硕士学位论文 
 
 

掺杂近滕晶格的 

行列式量子蒙特卡罗方法研究 
 

Determinant Quantum Monte Carlo Study of  

Doped Kondo Lattice 

 

 

                    

作 者 姓 名 ： 魏兰英 

学 科 专 业 ： 材料物理与化学 

研 究 方 向 ： 量子蒙特卡罗法模拟 

学院（系、所）： 材料科学与工程 

指 导 教 师 ： 齐卫宏教授、杨义峰研究员 

 

 

 

 

 

论文答辩日期              答辩委员会主席            

 

 

 

中  南  大  学 

2014 年 4 月 

 



 

 



 

I 

 

学位论文原创性声明 
 

本人郑重声明，所呈交的学位论文是本人在导师指导下进行的研

究工作及取得的研究成果。尽我所知，除了论文中特别加以标注和致

谢的地方外，论文中不包含其他人已经发表或撰写过的研究成果，也

不包含为获得中南大学或其他教育机构的学位或证书而使用过的材

料。与我共同工作的同志对本研究所作的贡献均已在论文中作了明确

的说明。 

申请学位论文与资料若有不实之处，本人承担一切相关责任。 

 

 

       作者签名：              日期：      年   月   日 

 

 

 

学位论文版权使用授权书 
 

本学位论文作者和指导教师完全了解中南大学有关保留、使用学

位论文的规定：即学校有权保留并向国家有关部门或机构送交学位论

文的复印件和电子版；本人允许本学位论文被查阅和借阅；学校可以

将本学位论文的全部或部分内容编入有关数据库进行检索，可以采用

复印、缩印或其它手段保存和汇编本学位论文。 

保密论文待解密后适应本声明。 

 

 

作者签名：                      导师签名           

 

日期：      年   月   日         日期：      年   月   日 
 



 

 

 



中南大学硕士学位论文  摘要 

II 

掺杂近滕晶格的行列式量子蒙特卡罗方法研究 

 

摘要：重费米子材料属于强关联电子体系，很多情况下表现出非常规

超导的奇异性质。重费米子材料体现的许多奇异性质一直是人们争论

的焦点，近年来越发受到人们的重视。本文采用二维的周期性

Anderson 模型模拟重费米子材料，运用行列式量子蒙特卡罗数值方

法求解该模型的杂化过程和掺杂过程。得到的主要结论如下： 

（1）给出了未掺杂近滕晶格的温度－杂化相图，随导带电子和

局域 f 电子耦合强度 V 的增加，高温下为金属－近滕绝缘体相变，低

温下为金属－反铁磁绝缘体－近滕绝缘体的相变，在反铁磁绝缘体区

域导带电子和 f 电子表现为轨道选择的绝缘体形为。 

（2）在反铁磁绝缘体区域和近滕绝缘体区域分别用近滕空穴替

换掉单个 f 电子，杂化强度受杂质的干涉均表现为衰减的空间分布，

导带电子的分布由反铁磁区域的震荡分布变为近滕绝缘体区域的衰

减分布，前者的决定因素为导带电子之间的跃迁，后者的决定因素为

杂质对导带电子的散射作用。 

（3）近滕绝缘体区域的杂质在谱函数很宽的杂化能隙中引入了

局域束缚态，局域束缚态在空间的权重由大到小排序为杂质处的导带

电子、最近邻处的 f 电子、最近邻处的导带电子以及次近邻处的 f 电

子。随杂质能级分别从正值方向和负值方向增加，局域束缚态均向能

隙中心移动。 

（4）杂质对导带电子、杂化强度、局域束缚态分布的干涉局限

于最近邻处和次近邻处。 

（5）在近滕绝缘体区域掺入多个杂质时，体系发生绝缘体到金

属的相变过程，该相变为不连续的一级相变，相变点在 30％左右，

相变过程中体系的热力学性质始终连续变化，但输运性质将表现出突

变。相变的机理为局域束缚态导致的逾渗过程。 

    图 23 幅，表格 2 个，参考文献 57 篇 

关键词：周期性 Anderson 模型；行列式量子蒙特卡洛；杂质束缚态；

金属－绝缘相变  

分类号： O4 
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Determinant Quantum Monte Carlo Study of  

Doped Kondo Lattice 

 

Abstract:  Heavy fermion materials are strongly correlated electron 

systems and often exhibit unconventional superconductivity. One of the 

central issues of highly debate is the nature of their various anomalous 

properties, which in recent years have brought more and more attention. 

In this thesis, we use the two-dimensional periodic Anderson model to 

simulate heavy fermion materials and apply determinant quantum Monte 

Carlo method (DQMC) to solve the model and study the process of 

hybridization and the effect of doping. Our main conclusions include: 

(1) A temperature-hybridization phase diagram in un-doped Kondo 

lattice. With increasing coupling between conduction electrons and 

localized f electrons, we find a metal-Kondo insulator phase transition at 

high temperatures and a metal-antiferromagnetic insulator-Kondo 

insulator transition at low temperatures. In the antiferromagnetic insulator 

regime, conduction electrons and f electron exhibit orbital-selective 

behavior. 

(2) In the antiferromagnetic (AFM) insulator regime and the Kondo 

insulator (KI) regime, when one f electron is removed, we find a spatial 

damping distribution in the hybridization strength due to interference 

effect. The spatial distribution of conduction electrons exhibits oscillation 

character in the AFM regime, while damping feature in the KI regime. 

The oscillation originates from hopping of conduction electrons, while 

impurity scattering is responsible for the damping behavior. 

(3) In the KI regime, impurity brings about bound states in the 

central hybridization gap of the spectral function. The weight of bound 

state is highest at the doped site of conduction electrons and decreases 

sequentially for the nearest neighbor site of f-electrons and c-electron and 

the next nearest neighbor f-electron site. When the impurity energy level 

is moved to the Fermi energy, these bound states move correspondingly 

toward the gap center. 

(4) Impurity’s interferences with the distribution of c-electrons, 

hybridization strength and bound states are restricted at nearest neighbor 
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and next nearest neighbor sites. 

(5) In the KI regime, with more impurities doped into the lattice, the 

system undergoes a KI-metal phase transition. This transition is a 1
st
 

order phase transition and the threshold is about 30%. Thermodynamic 

properties change continuously across the transition, while transport 

properties change abruptly at the critical point due to percolation. 

23 figures, 2 tables and 57 references. 

Keywords: Periodic Anderson model; Determinant Quantum Monte 

Carlo; Impurity bound state; Metal-insulator transition 

Classification: O4 
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1 绪论 

 

1.1重费米子体系简介 

 

重费米子体系（有时也称为重电子体系）属于凝聚态强关联体系中的一类材

料，一般为含有稀土元素（Ce、Yb、U等具有部分填充的 4f 或 5f电子壳层的元

素）和锕系元素的金属间化合物以及少量 d电子体系。在温度降到某一临界温度

T*以下时，测量其比热系数发现比正常态的材料大上数百倍，由金属电子论的知

识可知，在温度很低时，金属的电子比热系数可以表示为 

 

其中 *m  ，m*为电子的有效质量。式中第一项为电子的贡献，第二项为晶格振

动（声子）的贡献。低温下晶格振动对比热系数的贡献较小，比热系数与电子的

有效质量成正比，也就是说此时的电子有效质量很大（50－1000倍）。关于重电

子的来源，一般认为来源于局域 f电子的磁矩和导带电子之间强烈的相互作用。

高温下它们的耦合作用很弱，低温下很强的相互作用产生了费米面处的共振态，

同时 f电子磁矩对导带电子很强的散射作用使导带电子的运动受到了很大的限

制，变得“笨重”起来。有些重费米子体系类似于一个重的巡游电子海一样，可

以用朗道的费米液体理论来描述，随后也发现了很多不遵循朗道费米液体理论的，

可以用非费米液体理论来描述。 

 

1.1.1重费米子的费米液体行为 

 

朗道将低温下相互作用很强的电子看作“准粒子”，服从费米－狄拉克分布，

且表现出集体激发态的性质。很多重费米子体系在低温下都可以看作重费米液体，

可以用朗道的费米液体理论来解释。低温下重费米子体系中关联的费米液体态有

很多性质，例如： 

（1）随温度增加，比热 Cv在 T*处由上升变为下降，基本符合 T3lnT的规律，

可以用以下关系式表示[1] 

 

 

其中 TK为近滕温度。 

（2）电阻正比于 T2：[2－3] 
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（3）磁化率随温度呈 T2的变化。［3-4］ 

能带结构在形成重费米子体系时发生了重整化，强烈的耦合作用使原来相对

独立的导带和局域能带在低温下共同形成重电子带，在费米能处打开了能隙。费

米面的结构在重费米子体系形成时也发生了变化。基态的费米气体中电子占据在

费米面以下，费米能以上的占据数为 0，在 kF处由 1突变为 0，强关联体系中存

在排斥的库仑相互作用时，费米液体中在费米面以下“挤”入一个电子必将使另

一个电子被“挤”出费米球，导致费米能以上也有部分电子占据，通常用一个重

整化因子 Z来表示费米面的改变。[5] 

 

1.1.2重费米子的非费米液体行为 

 

在重费米子体系的化合物中掺杂时，人们发现了超过 50 种材料的性质不能

用费米液体理论解释了，将这些性质统一称为非费米液体行为。人们提出了很多

套理论，但到目前为止大部分的反常现象没有得统一的认识。例如，在 YPd3 材

料［6］中用 U 原子代替掉 20％的 Y， 低于 20 K（高于 Tc）时电阻不再服从 T2 的

规律; 比热在 0.8 K～20 K 之间正比于 lnT，而不是 T3lnT的规律; 每个 U原子引

入的额外熵的增加在掺 20％时的值只有掺 30％～50％时的值的一半。 

在重费米子体系的温度－掺杂相图中，非费米液体区域一般出现在相图的中

间靠近较高温度的区域。例如在 BaFe2(As1-xPx)2的掺杂相图中，左下方为自旋密

度波相，下方为超导相，右下方为费米液体区域，这三相的边界围成的区域表现

为非费米液体行为。有些非费米液体区域是反铁磁－超导－费米液体临界温度以

上的区域。当然，非费米液体区域范围变化很大，就不再一一列举。 

 

1.1.3重费米子超导体 
 

第一次发现的重费米子超导体是 Andres 发现的 CeAl3 重费米子体系，它在

0.2 K 时电阻降为 0. 而重费米子超导体第一次引起人们广泛的兴趣和关注的事

件则是 1979 年 F. Steglich［7］发现了高温重费米子超导体 CeCu2Si2，随后多种重

费米子超导体被人们一一发现，超导体的临界温度也越来越高。 

重费米子超导体有许多理论问题难以解决。例如，重费米子材料中电子的有

效质量很大，BCS 的理论中电声耦合机制产生库伯对的超导机制此时并不适用，

有研究认为是自旋涨落导致的重费米子超导。 例如某些 Ce 基超导体系在加压时

会出现超导与反铁磁共存的区域，Ce 原子提供的唯一一个 f 电子在较高温度下

参与反铁磁的形成，在较低温度下参与超导的形成，那它是如何在共存区同时反

映出这两种性质的呢？人们认为这可能是一种微观机制上的共存，其机理一直是
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尚未解决的问题。例如某些 U 基超导体系中有多个 f 带，与导带电子的杂化强度

很大，在加压、掺杂等条件改变时，基态出现了大量的相，它们是各种因素的综

合结果，内部机制很复杂。 

太多理论上未解决的问题以及各种技术上应用的瓶颈使这类材料的研究是

一直炙手可热的方向。 

 

1.1.4重费米子材料中的其他奇异性质 

 

重费米子体系的奇异性质一直是人们研究的热点和核心问题，例如，低温下

URu2Si2在重费米子形成的特征温度 T*以下，超导临界温度 Tc以上，随温度的降

低比热曲线存在一个突变，是一个二次相变，但这个相变的序参数一直是个未知

数，称之为“隐藏序”［8］。 

近年来，新的实验技术（如扫描隧道显微镜（STM）和扫描隧道谱（STS））

被应用到了重费米子材料中，人们已经能够比较直观地观测重电子的结构形态，

能够定量地分析导致重电子形成的杂化过程等。实验技术的发展极大地带动了该

领域地研究，将来也将在很大程度上影响着研究的进展。 

如何从这些丰富多变的量子现象中探讨重费米子物理的本质是理论研究的

首要问题，到目前为止理论上的研究也取得了一些成果，如 Qimiao Si的局域量

子临界理论［9-11］、Yifeng Yang根据奈特位移和霍耳系数的普适温度演化行为提

出的二流体理论［12-16］以及 Kotliar采用的 LDA+DMFT方法的应用等。二流体理论

将导带电子和自旋晶格耦合的体系分为两种共存的液体：由自旋晶格构成的自旋

液体以及由巡游电子构成的近滕液体，某一温度下某一物理量可以由两种液体的

线性组合决定。这种理论可以解释很多奇异行为，也揭示了一些重费米子体系的

物理本质。 

 

1.2重费米子材料掺杂的研究 

 

在重费米子材料中，用一个无自旋的原子替换掉一个磁性原子，产生的量子

态称为近滕空穴。这种杂质的引入在一定程序上破坏了周期性的晶格结构以及局

域的导带电子与自旋晶格的杂化效应，此时观察体系的电子结构或电导率等物理

量，将会观察到普通重费米子材料中看不到的现象，最近几年的 STM 等实验证

实了这个想法［17-19］。 
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1.2.1掺杂研究的关键问题 

 

理解重费米子材料掺杂后的电子结构是研究重费米子材料物理的基本问题，

人们研究的主要方向包括局域扰动［20-24］、额外重电子态的产生［20-25］、重电子带被

破坏时相变的发生［20, 22-26］、电阻等输运性质［22,24-27］或比热等热力学性质的变化、

超导态被破坏［20-23, 25-26］等。 

重费米子是低温下导带电子受自旋晶格散射产生的，通过什么样的杂化过程

产生了重电子态是研究的出发点，挖掘其机理并能促进各种功能材料（例如超导

体）的发展是其研究的最终目的。到目前为止的理论研究相对来说比较滞后，基

本停留在实验得出某些现象，或提出某些思路后，人们再寻找合适的唯象理论或

模型来解释，且对一种现象的观点多种多样，各有利弊，例如隐藏序、STM 和

点接触谱观察到的现象不同的原因等，很少得到统一的认识。这说明对重费米子

奇异性质的研究还有很广阔的空间，同时也说明其中的困难很多。 

重费米子材料的研究，包括掺杂的研究，在实验上一直存在很多困难挑战和

挑战，这也是对这类材料一直不太了解的重要原因。这些挑战包括如何定性定量

地描述形成重费米子材料的杂化的物理过程、如何寻找研究材料的奇异性质的突

破口、如何表征掺杂对材料的影响等。这些困难在发展了 STM 以及 ARPES 等技

术之后得到了一些改善，也取得了一些重要成果，当然这还远远不够，科学家们

需要不断地突破实验瓶颈，想办法观测各种我们想看到的这些物理图像，推动理

论研究的前进。而理论研究也应该在大胆假设、细心论证的基础上提出更多的预

测，发展更多的模型更好地模拟重费米子材料，来指导实验的进行。 

 

1.2.2杂化密度波 

 

为了模型化重费米子材料，如图 1-1（a、b）所示，用蓝色小球代表自旋晶

格上局域的 f 电子，红色箭头表现自旋液体海，主要由导带电子提供，低温下它

们聚集在 f 电子周围，屏蔽掉 f 电子的局域磁矩，形成自旋为 0 的多体态。在图

1-2（b）所给的色散关系图中，高温时（图中所示的 19 K），未杂化的导带电子

能带分布很宽，如红色点线所示，局域的 f 电子能带只局限在费米面附近。低温

下（图中所示的 6 K）导带电子与 f 电子发生近滕耦合作用形成近滕单态，它们

的能带也发生了劈裂，形成两条不相交的重电子带，如蓝色点线所示，这两条能

带在原来的交叉点附近打开的带隙称为直接带隙，它代表的是体系的电荷带隙，

两条能带实际相距最近的能量带隙称为间接带隙，代表的是体系的自旋带隙。在

费米面附近，两条重电子带偏离原来的导带电子能带的能量范围，即 所指的 
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图 1-1 （a）近滕屏蔽模型图以及近滕共振态，（b）单个掺杂的模型图 

（c）杂化密度波示意图，（d）导带电子的小费米面以及由杂化产生的大费米面。［17］ 

 

区域大小（如图（c）所示），称为杂化能隙。显然，它正比于体系的杂化强度。

实验上可以通过测量杂化能隙来反映体系各处的杂化强度随内外部条件的改变，

理论上可以直接通过设定模型中的杂化参数 V 来调节杂化强度。 

图 1-1（d）给出了模型化的重费米子材料的费米面示意图。高温时，半满

的导带电子所形成的费米面为布里渊区中心的球面，其直径为 Q*。低温时，导

带电子与局域 f 电子杂化，f 电子参与费米面的形成，费米面变为与布里渊区有

交线的杂化大费米面。当然费米面形状的改变意味相变的发生，显然此时也发生

了从正常金属态到奇异的重费米子态的相变过程。 

只存在单个磁性原子而其他的都被非磁性杂质替换时（如图 1-1（a）所示），

将形成强烈的单粒子共振，用 STM 测量其微分电导上出现很尖锐的峰，我们把

它称为近滕共振态。当单个磁性原子被非磁性杂质替换掉时（如图（b）所示），

理论上（如图（c）所示）分析实空间中单个杂质的杂化强度，出现了空间震荡

效应，杂质处很小，近邻处较大，最大的扰动出现在2p /Q*处，这是由未杂化

的小费米面决定的。M. H. Hamidian［17］在 URu2Si2 材料中用 Th 替换掉 1％的磁
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性 U 原子，然后用 STM 方法测量其杂化能隙 ，做傅立叶变换到 k 空间，如图

1-2（a）所示，出现了杂化强度的震荡，最大扰动同样出现在 处，证实了

理论模型分析。掺入单个杂质，使杂化强度像波一样向空间传播，故称之为杂化

密度波，它即体现了费米面的信息，也体现了空间杂化的信息，为研究重费米子

材料的机理提供了重要的思路。它是首次在实验上直接观察到近滕空穴导致的电

子结构图，也是首次定量了杂质附近的杂化强度。最近几年，人们运用这种方法，

从理论上和实验上观测其掺杂物理，得到了很多有意思的结论，这些结论或证实

了人们对重费米子材料的一些设想，或揭示了更多的物理本质。当然，掺杂的物

理图像很复杂，需要更深入的研究。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1-2 （a）1%Th 掺杂的 URu2Si2杂化能隙傅立叶变换后在 K 空间大小分布， 

（b）红色点线代表高温下的导带电子能级，蓝色点线代表低温下的重费米子带， 

（c）重费米子带的谱函数，绿色箭头之间的区域大小代表杂化能隙。［17］ 



中南大学硕士学位论文      1 绪论 

7 

1.3掺杂导致的近滕绝缘体－金属相变 

 

低温下，在重费米子材料的近滕绝缘体态中随机掺入多个杂质，稀释掉磁性

原子时，由于材料的强关联特性，多个杂质将彼此非线性地干涉，某个临界杂质

含量时，重电子态的关联将被破坏，体系发生相变，杂化产生的近滕能隙消失，

体系变为金属态，这就是在近滕绝缘体中掺杂诱导的金属－绝缘相变。 

实验上，人们通过在掺杂的过程中测量材料的电阻、磁化率和谱密度等数据

来观测这一相变的发生，研究的体系包括 CeRhSb1−xSnx [28-29], CeRh1−x Pdx Sb [30],  

Ce1−x Lax RhSb [31-32] and CeNiSn1−x Sbx [33-34], CeNi1−x Cux Sn [35-36], Ce1−x Lax NiSn 

[37]等。以 Ce1−x Lax RhSb 体系为例，在图 1-3 中，掺杂较小时，电阻－温度曲线

存在一个最小值，这是因为原本由于温度降低而减小的电阻，受到较低温下体系 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1-3  Ce1−x Lax RhSb 合金掺杂过程中电阻温度曲线， 

插图为 x=0.5 合金的电阻温度曲线。［31］ 
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形成近滕绝缘体，导带电子与 f 电子发生了强烈的耦合，导带电子被自旋晶格散

射后运动变得“迟缓”的影响，电阻随温度下降而骤然上升。当掺杂 5％时，低

温下电阻的的突变程度被抑制，而掺到 10％时，电阻不再随温度下降而上升，

而是变得比较平坦。当磁性原子完全被替换掉，电阻既不再出现最大值，也不出

现突变，此时只剩下巡游的导带电子，温度的升高使其热运动加剧，电阻显然逐

渐增大。分析从 10％到 100％的低温电阻变化过程，作者得到的结论是相变的

连续的二阶相变，从绝缘体行为逐渐过渡到金属行为。     

    除了实验上的观测外，理论上也对这种相变过程进行了很多的研究，探究相  

变的机理。P. Schlottmann［39－44］做了一系列的模型（基本采用掺杂的周期性 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1-4 （a）未掺杂的近滕绝缘体的 f 电子态密度， 

（b）掺杂稀释磁性原子时，能隙中的杂质带逐渐生长。［38］ 
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Anderson 模型）计算，认为是杂质导致的近滕能隙中间的额外电子态，随掺杂

的增加而逐渐长大形成能带，将近滕能隙填满了，从而形成金属态，其过程如图

1-4 所示，相变过程为二阶相变。但 A. Slebarski 课题组除了做了很多 X 射线光

电子光谱实验［28-30,32-34,45］外，也做了很多第一性原理的计算［46-47］，不论是实验上

的电阻、磁化率、比热、杂化强度、谱密度、能带结构在某一掺杂程度时的突变，

还是理论上的杂化强度和 5d 电子占据数的突变，均说明掺杂的金属－绝缘相变

为不连续的一级相变。为目前为止，引入掺杂导致的这一相变过程中的决定因素

是什么、到底是一级相变还是二级相变等问题，都还在研究讨论当中。 

 

1.4本文主要的研究内容和研究意义 
 

重费米子材料因为在超导体中的潜在应用价值，越来越受到人们的重视。这

类材料具有很多的奇异性质，但受限于低温技术、定性化定量化电子结构等实验

技术，其物理本质一直都是人们争论的焦点。最近几年发展的 STM 和 ARPES 等

技术以及掺杂方法的应用，为人们理解重费米子材料打开了一扇窗。本文针对重

费米子材料的杂化过程和掺杂物理做了一些研究，主要内容包括： 

（1）在低温下，研究未掺杂晶格杂化过程中导带电子和 f 电子的谱函数和

磁性性质的变化。 

（2）不同温度下杂化过程中的相变过程。 

（3）掺入单个杂质时是否能看到杂化密度波、近滕能隙中的额外电子态等

物理。 

（4）掺入多个杂质时，发生金属－绝缘相变的相变点以及相变机制。 

本文的结构如下：第 2 章介绍模型重费米子材料所用的周期性 Anderson 模

型以及行列式量子蒙特卡罗数值方法，第 3 章介绍未掺杂近滕晶格的杂化过程，

给出有限温的杂化相图，第 4 章在模型中引入单个杂质，与实验结果以及其他理

论计算结果对比，重点介绍我们发现的新的物理现象，第 5 章介绍掺多个杂质发

生的金属－绝缘相变，最后第 6 章对本文的结论做一个总结，并介绍接下来的研

究方向。 
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2 周期性 Anderson 模型和行列式量子蒙特卡罗法 
 

2.1 周期性 Anderson模型 
 

周期性 Anderson 模型被广泛地以及成功地应用到重费米子材料的研究当中。

它主要的物理图像为局域的 f电子与巡游的导带电子之间相互杂化。随着温度、

粒子占据数和哈密顿量中的参数的变化，体系存在一个 Ruderman-Kittel- 

Kasuya-Yosida（RKKY）相互作用与近滕效应的竞争。RKKY 相互作用是局域 f电

子通过与导带电子的相互作用间接传递的磁矩之间的相互作用，它使局域 f电子

的磁矩方向平行排列，形成铁磁或反铁磁结构，而近滕效应屏蔽了局域磁矩，使

两个带之间形成近滕单态。在导带电子和 f电子强耦合的情况下，近滕效应起主

导作用，对于弱的交互作用，大部分情况下 RKKY作用使局域磁矩形成反铁磁结

构。 

掺单个杂质时，周期性 Anderson 模型的哈密顿量为 

 

 

 

 

 

其中算符 .和 分别表示在格点 i 处产生和湮灭一个自旋为 的导带电子， 和

分别表示在 i 处产生和湮灭一个自旋为 的 f 电子。导带电子和 f 电子的粒子占

据数算符分别为 和 。t 为最近邻导带电子之间的跃迁强度。

化学势 和 可以调节两个带的粒子占据数。带与带之间的最近邻的杂化过程可

以通过调整 V 进行研究。 为 I 处的 f 电子能级，将 调得很高时，I 处的占据数

将趋于零，形成近滕空穴。在位的 f 电子之间存在排斥库仑相互作用 U，这是体

系强关联的特征，当 U 足够大时，局域轨道的电荷涨落被抑制，周期性 Anderson

模型转化成近滕晶格模型， 

  

 

其中 ， ， 为泡利矩阵。该模型也能很好地描

述重费米子材料。 

    周期性 Anderson 模型可以用图 2-1 表示。在高温下，周期性 Anderson 模

型描述的是局域磁矩行为，跟含有稀土元素和锕系元素的重费米材料高温下的行

为一致。在低温下，局域磁矩与导带电子的杂化打开了一个能隙，在某些情况下，

形成了无长程磁有序的近滕绝缘体。 
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图 2-1 周期性 Anderson 模型示意图 

 

2.2 行列式量子蒙特卡罗法 

 

由于周期性 Anderson 模型中库仑相互作用这一四体项的存在，使该哈密顿

不能进行严格求解，到目前为止，人们已经发展了很多种近似的方法，如平均场

方法等，但这些近似方法局限性很大，很多时候采用近似方法的结局就是不能反

映强关联体系的长程关联等本征性质。近些年来有很多数值求解方法的产生，行

列式量子蒙特卡罗法就是其中的一种，在抽样次数足够多的条件下，该数值方法

得到的结果就是准确的。 

我们把哈密顿量分为两部分 

   

 

                            

                                              

                    

分别表示动能加化学势能以及相互作用能。利用 Trotter 分解转化相互作用项。

定义温度的倒数为 

 

将温度的倒数分为 L 块，每一块的长度为 ，引入 Hubbard-Stratonovich（HS）

场参数 h，则体系的配分函数可以表示为 

 

其中 h 为 HS 场，矩阵 （ ）的定义为 

                

I 为单位矩阵，对于 ， 
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矩阵 K 描述的是电子的动能矩阵，它的对角元素为化学势项。参量

体现了电子相互作用的强度。配分函数的式中对 HS 场的 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
图 2-2 在时间和空间尺度遍历 HS 场示意图[49] 

 
表 2-1 DQMC 扫描流程图[48] 
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求和是通过随机的蒙特卡罗抽样实现的，这就是我们用的行列式量子蒙特卡罗方

法（DQMC）。［48］ 

DQMC 方法采用 Metropolis 算法，如图 2-2 所示，在某个时间段 和某个格

点 i 处翻转辅助场 h（变为相反数）， 用 Metropolis 比率判断该翻转是否需要接

受，Metropolis 比率可以表示为 

 

 

给定一个参数 gamma，调节它可以使得体系的接受概率在 0.5 左右，得到新位

型的接受概率 

 

 

 

若 p 大于一个［0，1］之间的随机数，就接受这次的翻转，产生了一个新的位

型，否则拒绝，位型 h 保持不变。这一次的判断结束以后，接着进行下一个格点

的同样的计算，将所有格点遍历完以后，再跳到第一个时间段，不断地重复这样

的过程。通过一段时间的接受率来调节 gamma 值。一个完整的访问 HS 的 LN 个

元素的过程称为一个扫描（sweep），如表 2-1 所示。 

在实际程序中，以上的扫描过程是通过格林函数来实现的。格林函数的定义

为 

 

更新位型的过程，其实是更新格林函数矩阵的过程。 

DQMC 模拟由两个阶段组成：热身阶段和抽样阶段。每一个阶段都采用

Metropolis 算法来达到不同的目的。热身阶段的主要目的是热力学化 HS 场的结

构，抽样阶段是用来测量物理量的值。 

图 2-3 DQMC 的并行示意图[49] 

p =

rl ,i

1+ gamma ×rl ,i
rl ,i <1

rl ,i

gamma + rl ,i
rl ,i ³1

ì

í

ï
ï

î

ï
ï
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2.3 DQMC的并行和时间复杂度 

 

利用 DQMC 求解周期性 Anderson 模型时，我们的程序来源于 fortran 90/95

包 QUEST［49］，它采用多核处理器和 GPU 的方法，为 DQMC 的并行提供了有效的

平台。同时，它使用了优化的做数学计算的程序包 BLAS/LAPACK，使计算更稳

定方便，代码更简洁。我们在 QUEST 工具箱的基础上做了很多改进，以使它适

用于我们的周期性 Anderson 模型以及掺杂模型的计算。 

如图 2-3 所示，在热身阶段，我们采用的是串行计算，先随机给定一个 HS

场，通过 Metropolis 算法来寻找遍历了所有格点和时间段（一个扫描）后的更

稳定的 HS 场，经验上，大概经过 5000 次热身的扫描后，体系能达到热力学稳

定的状态。然后进入抽样阶段，同样地采用 Metropolis 算法进行 10000～100000

次扫描，我们把这些扫描均分成若干个并行的进程进行，在每个进程中，认为相

隔 50 次扫描后的抽样的结果是独立的，进行一次物理量的计算。平均了每个进

程中计算了若干次物理量的值后，再将各个进程最后的平均值再进行平均，就得

到最终我们想要的结果。 

测试程序时，我们发现大概 90％的时间花在了不能进行格林函数的迭代时，

只能从头计算格林函数上了。如表 2-2 所示。我们可以估算 DQMC 的时间复杂

度：一个扫描的过程中，位型的数目为 NL; 每一个扫描过程中计算格林函数需

要做 L 个 N*N 的矩阵的乘法以及一个 N*N 矩阵的求逆，时间复杂度为 ，

故一个完整的扫描的计算复杂度为 。 

由于计算复杂度是粒子数的四次方，随粒子数的增加所花时间增长得非常快，

故使 DQMC 能计算的晶格大小非常受限制。我们可以采用一些技术来减少计算

复杂度。例如，在 QUEST 中利用了环绕（wrapping）的技巧，该技巧可以利用

关系式 

 

使格林函数从一个时间段跳到下一个时段时，原本需要做时间复杂度为

的重头计算，现在只需要做三个矩阵的乘法即可。利用这个关系式，我们能把计

算复杂度降到 。 

    在格林函数的计算中，当 （L）或 U 很大时，矩阵乘积 很病

态（小数很容易被大数吞没，使计算结果不正确），故快速的算法仅仅适用于小

（高温）的情况。在计算中特别是大 的计算中我们必须设定一个能接受的精度

值，来判定 wrapping 等算法每次计算的结果是否在可接受的范围内，若超出了

计算精度，仍然需要从头计算格林函数值。这样，计算复杂度又回到了 ，

如图 2-4所示。 
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    此外，我们也可以采用其它的算法来使计算更稳定，如分层方法

（Stratification method），这种方法采用矩阵的 QR 分解技巧，保障了矩阵乘积

中，小数和大数混合在一起，小数被错误地省略的情况。这种算法也被应用在

QUEST 的工具箱中，并且它的作用得到了很好的验证。 

 
表 2-2 BLUE GENE/P 上单个节点的 DQMC 模拟时间花费分布[49] 
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3 无掺杂近滕晶格的有限温相图 

 

3.1 无掺杂近滕晶格的态密度和磁性性质 

 

利用 DQMC 方法，我们能够准确地求解有限温和有限尺寸的周期性

Anderson 模型。DQMC 方法的符号问题是制约该方法模拟关联电子体系的关键

因素，在具有粒子-空穴对称性的体系中，符号问题就可以避免，所以我们选取

导带电子局域电子的化学势 和 等于 0，此时体系为半满状态，满足粒子-空穴

对称性。而在后面的掺杂的计算当中，符号问题不严重时的计算结果也在可接受

范围之内。 

由于 DQMC 的计算复杂度随尺寸和时间增长得很快，我们所能够计算的体

系大小受到了比较大的限制。在我们所有的计算当中都选取了 10×10 的双层晶

格（一层为导带电子，一层为局域电子）进行模拟，同时，通过设置边界电子之

间的跃迁来获得周期性边界条件以后，体系的长程关联效应也基本可以反应出来。

时间块 越小，则得到的结果越精确。为了在计算精度与时间消耗之间取得平

衡，我们选取 。f 电子在位的库仑相互大小取为 ，这一取值能比

较真实地反应实际材料中电子之间的相互作用。除非有特殊说明，我们所取的虚

时大小为 ，此时温度较低，能反应出重费米子材料在低温处的性质。 

谱函数 是利用最大熵方法［50-51］求得的，通过转换下列积分等式 

 

 

我们可以得到温度为 时的谱函数。其中 是直接由

DQMC 求得的。研究体系的磁性性质时，我们主要观察体系的自旋-自旋关联函

数 

 

局域磁矩 

 

以及反铁磁结构因子 

 

其中 ， 。若自旋-自旋关联函数在相邻格点之

间呈现零点附近对称的震荡现象，反铁磁结构因子外推到热力学极限仍不为零，

则说明体系具有长程的反铁磁结构。局域磁矩的大小则可以用来说明反铁磁性的

大小。 

首先我们研究近滕晶格的杂化过程。随着杂化强度 V 的增加，近滕晶格态
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的变化过程如图 3-1 所示。V 较小时，导带电子存在赝能隙，呈现巡游的性质，

表现为金属行为，随着 V 的增加，能隙逐渐打开，当 V=2.5 时，很宽的能隙表明

此时导带电子表现为近滕绝缘体行为。而局域电子的行为则较为复杂，V 很小（小

于 1.0）时，局域电子也表现为金属行为（图中没有具体说明），当 V=1.0 时，我

们可以看到一个较窄的能隙，随着 V 逐渐增加到 1.5，能隙逐渐关闭，超过 1.5

以后，能隙又慢慢变得更宽！ 

 

图 3-1 无掺杂近滕晶格的谱函数。 

（a）导带电子的谱函数 ，（b）局域电子的谱函数 。 

 

杂化过程中伴随着体系能隙的变化，磁性性质也发生了相应的变化。如图

3-2（a）所示，f 电子的磁性随 V 增大而持续地被抑制，而导带电子的磁性有略

微地上升，且最终与 f 电子重合。图 3-2（b）中 V=1.0 和 V=2.5 的自旋-自旋关

联函数表明，体系首先具有长程反铁磁序，然后变成了顺磁态。这就说明，V=1.0

时 f 电子的能隙为反铁磁的能隙。根据图 3-2（c）中对反铁磁结构因子取热力学

极限可知，当 V 增加到 1.5 时，反铁磁性基本消失，对应能隙从 1.0 到 1.5 的逐

渐缩小，故这种反铁磁态不是 Mott 绝缘体（Mott 绝缘体的磁性消失时，能隙不

会消失），而应该是 Slater 类型的绝缘体（Slater 绝缘体的磁性消失时，能隙也

同时消失）。 

近滕晶格的杂化过程表现出来的这些现象可以用 RKKY 相互作用与近滕效

应的竞争来解释。如图 3-3 所示，由 Doniach 相图［52］可知，RKKY 的温标与磁

性能标 J=8V2/U 为平方增长关系，而近滕温标与 J 为指数增长关系。当 V 很小时，

RKKY 作用占主导，局域的 f 电子通过导带电子传递相互作用，倾向于形成有序

的反铁磁的磁矩。对于 V 较大的情况，导带电子和 f 电子的耦合作用很强，近滕

效应屏蔽掉了局域磁矩，形成了自旋单态。在图 3-2（a）中，导带电子的局域

磁矩在大 V 时与 f 电子重合，说明金属性的导带电子掺与了局域磁矩被屏蔽的过



中南大学硕士学位论文    3 无掺杂近滕晶格的有限温相图 

18 

程，与 f 电子形成自旋单态。而图 3-1（b）中导带电子和 f 电子在 V＝2.5 时打

开的很宽的能隙则对应着自旋单态的能标。 

 
图 3-2 近滕晶格的磁性性质 

（a）导带电子和 f 电子的局域磁矩， 

（b）f 电子的自旋-自旋关联函数，横轴表示一个三角形的路径， 

（c）反铁磁结构因子的有限尺寸延拓。 
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图 3-3 Doniach 相图， .［52］ 

图 3-4 零温时近滕晶格上半满周期性 Anderson 模型的相图。 

AF 代表反铁磁绝缘体，SL 代表自旋液体相。［53］
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3.2 无掺杂近滕晶格的有限温相图 

     

    在不同的温度的杂化过程中，通过对体系谱函数以及磁性性质的研究，我们

可以得到近滕晶格的有限温相图。M. Vekic 等人［53］给出了半满的周期性 Anderson 

模型的 U-V 基态相图。如图 3-4 所示，零温时，V 很小，基态为反铁磁结构的绝

缘体，V 较大时，长程序被破坏，对应着有自旋液体行为的近滕绝缘体。当然，

这是较早以前的工作，受计算机资源等因素的限制，这个有限温相图不是很严格，

例如，在近滕绝缘体区域发现了自旋液体行为这一结论并不一定成立。 

    我们得到的半满的周期性 Anderson 模型的有限温相图如图 3-5 所示。低温

时，体系经历了反铁磁绝缘体到顺磁的近滕绝缘体的相变过程。此时存在一个轨

道选择的态，f 电子在反铁磁区域时导带电子一直为金属态，然后在同样的临界

点处一起相变为近滕绝缘体态。V 很小时导带电子和局域电子均为金属相，随温

度降低，金属相的区域减小，外推到零温时已不存在金属相，与 M.Vekic 的结果

一致。在较高温度时，反铁磁绝缘体相消失，体系直接从金属相相变到近滕绝缘

体相。所有的相变过程均为连续的二级相变。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

图 3-5 近滕晶格上半满周期性 Anderson 模型的有限温相图。 

AFM 代表反铁磁绝缘体，KI 代表近滕绝缘体。 
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3.3 本章小结 

 

    较低温度下，固定库仑相互作用大小，用半满的周期性 Anderson模型研究

近滕晶格的性质时， 

    （1）随着杂化强度的增加，导带电子经历了由金属相到近滕绝缘体相的相

变过程。局域电子在 V很小时为金属相，中等大小的 V时为较窄的带隙，大 V

时则很宽的带隙。 

    （2）中等大小的 V时，体系出现了轨道选择的绝缘体相，即导带仍为金属

相，而 f电子则打开了较窄的带隙，此时的 f电子通过导带电子传递 RKKY相互

作用，具有长程的反铁磁性。 

    （3）在大 V时，近滕效应比 RKKY 效应对体系的影响更大。导带电子与局域

电子形成近滕单态，近滕屏蔽抑制了局域电子的反铁磁性，原来应该存在的近滕

共振峰在半满时被劈裂，形成了很宽的带隙，此时导带电子和局域电子均为顺磁

近滕绝缘体相。 

    （4）我们得到了有限温的 T-V相图，较高温度时，体系不存在反铁磁相，

随着 V的增大，导带电子和 f电子均直接从金属相相变为近滕绝缘体相。 

    （5）以上所有的相变均为二级相变，且往低温方向相的趋势与文献中基态

相图相吻合。 
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4 近滕晶格中单个掺杂的局域扰动 

 

4.1 单个掺杂对电子结构的局域干涉 

 

在上一章中，我们得到了半满的周期性 Anderson 模型在库仑相互作用 U＝

6 的 T – V 相图。较低温时，体系存在反铁磁绝缘体到近滕绝缘体的相变过程。

在本章中，我们主要讨论在反铁磁绝缘体区域和近滕绝缘体区域取两套参数（只

有 V 不同），在 10×10 的晶格的中间位置，通过尽量调高 f 电子的能级来引入

一个空位杂质，然后研究这个局域杂质对体系电子结构和态密度（4.2 节）的影

响。 

 

4.1.1 导带电子和杂化强度的空间分布 

 

在图 4-1 中，左侧代表反铁磁绝缘体区域，右侧代表近滕绝缘体区域。由（a） 

 

 
图 4-1 导带电子占据数 （a）V=1.0（b）V=2.5; 

导带电子杂化强度 （c）V=1.0（d）V=2.5. 

杂质能级为 。 
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（b）图中的导带电子占据数格点分布可知，杂质处的导带电子占据数较大，大

于平均值 1.0，且随着 V 的增大而增大。反铁磁区域的占据数分布呈现震荡现象，

即最近邻处的占据数值小于 1.0，远于次近邻以后，占据数大小基本不受杂质的

影响，等于 1.0. 而在近滕绝缘体区域，占据数分布呈现衰减现象，即杂质处值

最大，最近邻处次之，而远于次近邻以后，占据数大小也不再受杂质的影响。说

明在我们的模型中，杂质的影响是局域的，局限于杂质附近最近邻和次近邻。在

图 4-1（c）（d）图中，杂化强度 的空间分布图形在两个区域均呈现衰减构

型，且都局域于最近邻和次近邻区域，杂质处的杂化强度最弱。 

 

4.1.2 与不同模型以及不同选取区域结果比较 

 

    我们得到的杂质对电子结构的局域干涉结果与文献［54-55］中的结果很不

一样。在文献［54-55］中，Jeremy Figgins 所用的模型为近滕海森堡模型 

 

 

 

其中 J 为近滕耦合，I 为最近邻近滕原子之间的反铁磁耦合，S 为近滕原子的自

旋算符。所采用的方法为大 N 极限方法，研究的区域为偏离半满的近滕屏蔽区

域（近滕绝缘体区域），在该区域中掺入两种杂质：一种为空穴型的，与我们的

做法一致，一种是非磁性杂质型的，在去掉磁性电子（f 电子）的同时，该处的

导带电子加上一个散射项。在近滕海森堡模型中，杂质的相干长度很大，这是模

型选取的不同导致的物理本质的不一样。在他们的结果中，导带电子占据数和杂

化强度的空间分布均为震荡图像，随距离的增大呈指数衰减，衰减长度由未杂化

的导带电子所形成的小费米面决定。磁化率的震荡范围由杂化形成的大费米面决

定。杂化强度的分布由导带电子的分布决定，两种杂质对电子结构分布的影响不

大一样。空穴型的图形当中，杂化强的地方，由于近滕屏蔽效应形成近滕单态，

该处的导带电子占据数也较大。杂质处的导带电子占据数最小，而非磁性杂质型

的图形当中则恰恰相反，即掺空穴型杂质时， 为负值的位置，在掺非磁性杂

质时为正值。从数值上可以理解为散射项实际上使杂质处的导带电子能级升高了，

故此处的占据数减少。我们所得到的图像与非磁性杂质型的类似，但两个模型所

反映的物理以及所选取的参数不太一样，所以可比性不大。 

在文献［56］中，Jian-Xin Zhu 采用周期性 Anderson 模型和 Gutzwiller 近

似，在重费米子液体区域得到了杂质对导带电子占据数、f 电子占据数以及杂化

强度的影响。杂质的相干长度与我们的计算结果一致，基本上只到最近邻和次近
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邻的位置处，但他们的杂质处导带电子占据数和杂化强度也是最小的。同时，他

们在杂质附近做了 Fano 干涉的研究，同样也得到了类似的局域干涉现象。 

 

4.1.3 对局域干涉现象的分析 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4-2 不同的 V 和 的粒子占据数。 

（a）红线代表导带电子总占据数，黑线代表 f 电子总占据数，蓝线代表总占据数的一半; 

（b）杂质处的导带电子占据数。 
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为了理解我们的结果以及与文献结果存在不同的原因，我们做了更细致的研

究。在图 4-2（a）中，我们分析了随着 V 的增大，总的导带电子占据数、f 电子

占据数以及总的占据数的变化。V 很小时，导带电子保持半满，而 f 电子正好缺

少一个电子，为 99 个。在 V=2~3 之间，导带电子占据数增加了一个，由 100 变

为 101，而 f 电子占据数变化不大，使总的占据数增加了一个，结合图 4-1（a）

（b）可知，增加的一个电子来源于杂质处的导带电子。更详细地，我们分析杂

质处的导带电子占据数，如图 4-2（b）所示，蓝色实线表示随 V 增加，杂质处

的导带电子由单占据变成了双占据。红色实线和黑色实线表示 V=1.0 和 V=2.5（即

反铁磁绝缘体区域和近滕绝缘体区域）占据数随该处杂质能级大小的变化。随着

能级从负值增大到 30，占据数先单调增加，到某个临界能级时，出现了最大值

（对于 V=1.0， ，对于 V=2.5， ），然后减小。由图中曲线的趋势可

知，当杂质能级足够大时，占据数将趋于 1.0。 

在同一套参数的基础上，为了更好地与文献结果进行对比，我们将导带电子

的能级提高为 0.2，使导带电子整体偏离半满，然后观察此时杂质对电子结构的

局域干涉。对于 V=1.0 和 V=2.5，杂质处的导带电子占据数变为了最小值，V=1.0

时导带电子仍为震荡分布，同时 V=2.5 时导带电子分布仍为空间衰减。相比于导

带电子分布的变化，杂化强度 的变化很小，在两个不同区域均为衰减分布。 

 

4.1.4 杂质局域干涉的物理图像 

 

通过以上分析，我们可以得到一个杂化过程的物理图像：与重费米子液体区

域的结果不同，也与近滕海森堡模型得到的结论（导带的分布决定了杂化强度和

磁化率的分布）不同，在我们的半满反铁磁绝缘体区域和近滕绝缘体区域，导带

电子的分布发生了变化，但杂化强度一直保持衰减图像。由于 f电子空穴的存在，

杂质处原来半满，能级为 0 的导带电子，其有效的能级变为 ，这个有效

能级决定了杂质附近的电子结构。在反铁磁绝缘体区域，V 很小，有效能级趋于

0，f 电子与导带电子之间的高阶跃迁过程由于 V 很小，而带隙很大，故很微弱，

此时导带之间相互跃迁 t 的作用起主要作用，最近邻处的导带电子向杂质处跃迁，

形成了震荡的空间分布图像。但在近滕绝缘体区域，导带电子之间相互跃迁效应

被淹没了，不再起主要作用，f 电子的杂质所形成的对导带电子的散射作用在很

宽的带隙限制下，很快地衰减下去了，这就是该区域的电子结构呈现衰减的原因，

当然，这也能从某种程度上解释杂质的相干长度仅局限于最近邻和次近邻的原因。

当 足够大时， 趋于 0，此时导带电子的有效能级仍为 0，故杂质处的 又

减少到 1.0，即图 4-2 中随杂质能级的增加，杂质处的 先增加后减小。 
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4.2单个掺杂对态密度的影响 

 

在重费米子材料中引入杂质，通过引入杂质导致的重要现象，可以反应出重

费米子材料的本征特征。上一节中，在反铁磁绝缘体区域和近滕绝缘体区域引入

的杂质反映了几种因素的竞争和综合结果，这些因素包括体系的化学势、导带电

子之间的跃迁、近滕效应、有效能级、导带电子和局域电子之间高阶的跃迁等。

通过分析不同区域不同参数下，哪些因素占主导，可以解释我们得到的计算结果，

更重要的，它能反映出重费米子材料复杂的杂化过程，能帮助我们理解重费米子

材料其他重要的还处在争议阶段的现象，如隐藏序等。更多地，我们可以进一步

分析单个掺杂对体系态密度的影响。 

 

4.2.1 局域束缚态的出现 

 

由上一节的讨论可知，杂质的相干长度仅局限于最近邻和次近邻处。在研究

杂质附近的态密度时，我们同样发现了一种奇异的低能态的存在。在图 4-3 中，

我们分别计算了导带电子在最近邻处（a）和杂质处（c）、f 电子在最近邻处（b）

和次近邻处（d）的态密度随杂化强度 V 的增大发生的变化。在 V 较小时，导带

电子为赝势结构，f 电子为反铁磁绝缘体的带隙结构，这与第 3 章的结果基本一

致，但同时也可以发现，杂质的存在使 f 电子在 V=1.0 时的反铁磁 Slater 带隙缩

小了很多（（b）（d）中的红色实线），从 V=1.0 到 V=1.5 的过程本来是 Slater 带

隙关闭的过程，变成了近滕绝缘体带隙打开的过程（（b）（d）中的黑色虚线）。

同时导带电子在杂质处的费米面上的小峰消失了（（c）中的红色实线）。这说明

杂质的存在，在一定程度上破坏了金属态和反铁磁绝缘体态，增大了近滕绝缘体

态的区域。 

当 V=2.5 时，近滕绝缘体的很宽的带隙形成。在杂质处、最近邻处、次近邻

处，我们都发现了在带隙中间费米面上尖锐的准粒子峰的存在，如图 4-3 中蓝色

点线所示，（a）（d）中的插图是为了更清晰地观察准粒子峰的形状高度。由尖峰

所包围的面积可知，这种准粒子峰的权重由大到小依次为杂质处的导带电子、最

近邻处的 f 电子、最近邻处的导带电子和次近邻处的 f 电子。杂质处的 f 电子由

于没有电子占据，故态密度为 0，次近邻处的导带电子和再远一点的 f 电子中基

本观察不到准粒子峰的存在。由于这种峰的局域特性，大家都将它称做局域束缚

态。 
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图 4-3 不同位置处的导带电子谱函数 （a）（c）和 f 电子谱函数 （b）（d）。 

NN 代表距离杂质最近邻处; hole 代表杂质处; NNN 代表距离杂质次近邻处。 

 

4.2.2 局域束缚态的前期研究 

 

在之前很多人工作中，他们也发现了掺入杂质后，在杂质点附近这样的局域

束缚态的存在。实验上，如图 4-4 图中所示，M. H. Hamidian et al.［17］在 URu2Si2

中用 Th 替换 1％的磁性 U 原子，用扫描隧道显微镜谱成像（SI-STM）技术和电

导率的观察发现，在重费米子材料带形成温度以下，杂质的存在使晶格的谱函数

均发生了变化，在杂质处的谱函数中出现了准粒子峰的存在。 

P. Schlottmann［39-44］研究了一系列在周期性 Anderson 模型中掺杂，对 f 电子

谱函数的影响，例如图 4-5 中所示，一直到第三近邻处，都能观察到局域束缚态

的存在。体系化学势不同时，越偏离半满，带隙两侧的峰越不对称，我们的计算

结果对应着半满的情况，两侧的峰很对称，与文献的结果是一致的。局域束缚态

的位置也能反映一些问题，图 4-5 中的局域束缚态稍微偏向高能部分（在费米 
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图 4-4  （A）材料 URu2Si2中 U 为终端的表面 SI-STM 成像; 

（B）重费米子带形成温度以上的谱函数; 

（C）重费米子带形成温度以下，远离杂质处的谱函数; 

（D）重费米子带形成温度以下，杂质处的谱函数。［17］ 

 

 

图 4-5  不同位置处 f 电子的局域态密度。 

（a）远离杂质点处; （b）最近邻处; （c）次近邻处; （d）第三近邻处。［43］ 
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面偏向正能量的方向），而我们的计算结果中，局域束缚态的位置均是稍微偏向

低能部分的，这说明局域束缚态的出现是能量占优的，P. Schlottmann 早期计算

的参数取值与我们的计算有很大不同。 

 

4.2.3 局域束缚态的机理 

 

局域束缚态出现的原因是什么呢？普遍的观点认为是由于杂质的近滕散射

作用。为了模拟 STM 实验中看到局域束缚态时电子的隧穿作用，Jian-Xin Zhu［56］

进行了 fano 干涉的研究。STM 中电子隧穿的模型图如图 4-6 所示。 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4-6  STM 实验中探针（tip）向导带电子（蓝色球形）和 f 电子（红色球形）的隧穿

过程，隧穿大小分别为 tc, tf .
[57] 

 

在图 4-6 中，STM 的探针向导带电子和 f 电子的隧穿大小分别为 tc 和 tf，隧

穿过程可以用以下哈密顿量描述 

 

 

其中 表示在探针中破坏一个费米子。从这个模型出发，我们可以得到微分电导

的表达公式 

其中 Nt、Nc、Nf 分别表示探针中的、导带电子的和 f 电子的态密度。Ncf 表

示导带电子和 f 电子的杂化强度。最后一项描写的是两个隧穿过程之间的相互干

涉过程，它是决定微分电导曲线形状的关键因素，其他因素还包括体系的电子结

构是否满足粒子 - 空穴对称性以及 tc/tf 的大小。 

    进行 fano 干涉的理论研究时，可以直接计算微分电导率，它反映了谱函数

的形状。文献［57］中进行了 fano 干涉的微分电导分析，发现在杂质处，dI/dV
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的特征与导带电子的谱函数类似，在次近邻处，dI/dV 的线型对能级大小敏感。

fano 干涉使局域束缚态两侧的峰不对称。局域束缚态具有 Lorenzian 形状。不论

系统处于重费米子液体区域［56］或近滕绝缘体区域，都存在局域束缚态。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4-7  V=1.0（左列）和 V=2.5（右列）时的谱函数。 

（a）（b）距离杂质最近邻处的导带电子谱函数; 

（c）（d）距离杂质最近邻处的 f 电子谱函数; 

（e）（f）杂质处的导带电子谱函数。 

 

4.2.4 局域束缚态的性质 
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局域束缚态的权重随着离杂质距离的增大而指数衰减，且只有在近滕带隙打 

开时才能观测到。我们还可以分析局域束缚态随杂质能级大小而发生的变化。在

图 4-7 中，左侧表示在反铁磁绝缘体区域，杂质能级从-5 增加到 30，最近邻的

导带电子和 f 电子以及杂质处的导带电子的态密度。Slater 带隙被抑制成很窄的

带隙甚至赝能隙，带隙中不存在局域束缚态。 （红色实线）时，低能区

的态密度大于高能区的态密度， 时则恰恰相反， 时费米面两侧的态

密度相当，这与 fano 干涉分析中 fano 线形对杂质能级的改变很敏感的结论一致。 

右侧表示在近滕绝缘体区域，很宽的带隙中间出现了局域束缚态，杂质能级

为正，且由小到大时，局域束缚态由低能一侧带隙的边缘逐渐向带隙中心即费米

面移动，局域束缚态的权重由大到小依次为杂质处的导带电子、最近邻处的 f 电

子以及最近邻处的导带电子，这些现象与文献中的结果类似。更多的，当杂质能

级为负，且由小到大（由 为－5 到－1）时，我们也观察到了“局域束缚态”

的存在，它从高能一侧带隙的边缘逐渐向带隙中心移动。杂质能级为负时，杂质

处不再是空穴型的，杂质处的电子占据数大于半满，小于双占据。由类似的局域

束缚态的存在可知，此时杂质对周围的电子也存在散射作用，它的作用机制可能

不同于空穴型杂质，这是一个值得研究的问题。 

 

4.3本章小结 

 

本章在第 3 章得到的有限温相图的基础上，选取了反铁磁绝缘体区域和近滕

绝缘体区域中的两套参数（单一变量为杂化强度 V），在晶格中心加入单个杂质，

研究了杂质导致的局域电子结构的干涉和局域束缚态的性质。 

（1）半满时杂质处的导带电子占据数最大，且随着 V 的增大而增大，趋向

于双占据; 偏离半满时杂质处的导带电子占据数最小，且随着 V 的增大而减小，

趋向于零占据。 

（2）反铁磁绝缘体区域导带电子占据数呈震荡的空间分布，近滕绝缘体区

域呈衰减的空间分布。 

（3）杂化强度在不同的区域均为衰减分布，且不随导带电子分布的改变而

改变。 

（4）随杂质能级的增加，杂质处的导带电子占据数出现最大值，最终趋于

单占据。 

（5）近滕绝缘体区域的带隙中间出现了局域束缚态，它局限于杂质最近邻

和次近邻的位置，权重由大到小依次为杂质处的导带电子、最近邻处的 f 电子、

最近邻处的导带电子和次近邻处的 f 电子。 
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（6）杂质能级为正且由小到大时，局域束缚态由低能一侧带隙的边缘逐渐

向带隙中心即费米面移动; 杂质能级为负且由小到大时，局域束缚态由高能一侧

带隙的边缘逐渐向带隙中心即费米面移动。 
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5 有限掺杂的金属－绝缘相变 

 

5.1相变过程 

 

在周期性 Anderson 模型中，去掉单个 f 电子时，除了空穴附近导带电子的

分布和杂化强度会发生变化以外，在计算导带电子和 f电子的态密度时，空穴处、

最近邻和次近邻的态密度能隙中间出现了局域束缚态，它随距离的增加衰减得很

快。P. Schlottmann［39-44］认为掺越多的杂质，局域束缚态逐渐汇聚成了能隙中的

能带，且能带越来越宽，最终填满了能隙，体系由绝缘体态变为金属态。他得到

的临界杂质含量约为 30％，而其他的研究［54-55］认为含量为 10％左右时即发生相

变，且相变的机理不是简单的能隙湮灭的二级相变过程，而突变的一级相变过程。 

在图 5-1 中，我们计算了掺 99％的杂质和掺 95％（只剩下中心的一个 f 电

子以及它最近邻的4个电子）的杂质时的中心 f电子态密度。99％的杂质含量时，

中心的 f 电子在费米面处无能隙，且由第 4 章的计算可知，杂质处的导带电子的

局域束缚态权重很大，即所有的导带电子均呈现金属态，故体系肯定为金属态。

95％的杂质含量时，中心的 f 电子有一个较窄的能隙，最近邻的 4 个 f 电子肯定

为金属态。由于我们暂时不能得到体系总的导带电子和 f 电子态密度，所以很难

光从态密度上观察体系的金属－绝缘相变点。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5-1 杂质含量为 99％（红色实线）和 95％（黑色点线）时中心 f 电子的态密度 
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类似于第 4 章的讨论，我们也可以从导带电子的分布图来讨论金属－绝缘相

变的机理和相变点，在图 5-2 中的杂质含量分别为 5％，15％，91％和 99％。（a）

中我们设计 5 个杂质的分布为一个孤立的、两个最近邻的和两个次近邻的，最近

邻的两个杂质处的导带电子分布不同于其他的分布情况，不再是衰减分布而是递

增分布。在（b）中，我们设计了右上角的三个紧邻的杂质，中间杂质处的情况

跟（a）图中最近邻的两个杂质的情况类似，左下角绿色格点处表示的 8 个杂质，

这种杂质的分布情况使导带电子占据数的分布变成了震荡图像，可以肯定，该区

域肯定不再是绝缘态而变成了金属态。由这些分析以及第 4 章中我们得到的杂质

的相干长度可以估计，引入的杂质要使体系整体上由绝缘态变为金属态，其含量

至少要达到 30％，但也不会超过 40％，其精确的临界值是我们下一步工作的重

点。 

掺杂进入金属态区域时，导带电子的分布发生了彻底变化，不再是衰减的图

像，图（c）和图（d）是掺杂 91％和 99％的导带电子分布图，可以看出，分布

变成了沿对角线方向的对称的各向异性的图形，不再是掺数量杂质时周围导带电

子分布沿横纵轴对称，说明相变的过程不是连续的二级相变，而是某个临界值处 

 

图 5-2 杂质含量分别为 5％（a）15％（b）91％（c）99％（d）时导带电子分布图。 
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的突变。这个观点也可以从态密度的角度来解释，我们得到的态密度图中，局域

束缚态局限于最近邻和次近邻，所以不可能像 P. Schlottmann 等人的结论中描述

的那样，能隙中逐渐变宽的能带填满能隙才导致金属－绝缘相变。显然，我们认

为只有当各点处的杂质导致的局域束缚态在次近邻处叠加起来，体系绝大部分区

域均呈现金属性质时，相变就发生了。这是一个突变的过程，但它不同于随库仑

相互作用增大导致的 Mott 金属绝缘相变、压强增大导致的 Wilson 金属绝缘相变

以及由费米面变化导致的 Anderson 金属绝缘相变等，这是由于近滕绝缘体态的

能隙中额外的电子态－局域束缚态在一定掺杂含量时导致的相变，这一过程体现

的是逾渗（percolation）的物理。 

 

5.2相变的热力学性质 

 

    尽管相变过程中电子结构、态密度都发生了变化，但体系的热力学性质却并

没有发生突变，我们研究体系总体的动能势能以及比热（图 5-3 所示），随着掺

杂的增加，一直呈现线性变化的趋势，而体系的化学势、电子占据数一直是确定

的（巨正则系综）。这一结论与 F. P. Toldin［55］的结论类似，他用 Kondo-Heisenberg

模型计算随机无序的低含量掺杂时，体系的电子结构已经完全无序化了，但却对

空间平均的热力学性质影响甚小。 

    金属绝缘的相变可以通过计算体系的输运性质（例如电导）来体现，电导必

然会有随温度降低而降低的绝缘体态到随温度降低而升高的金属态的转变，由此

我们也能得到准确的相变点，电导的计算工作正在进行当中。  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5-3 掺杂过程中体系比热的变化 
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5.3本章小结 

 

本章我们做了一些掺多个杂质的计算，我们期望得到相变点，给出相变的机

理，到目前为止得到的主要结论包括： 

（1）相变点在 30％－40％的掺杂量之间。 

（2）相变为一级相变，在临界值附近发生突变。 

（3）相变的机理不是能隙被逐渐填满的过程，而逾渗的物理机制。 

（4）相变过程体系的热力学性质连续变化，但预期体系的输运性质必然发

生改变。 
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6 结论 

 

本文采用周期性 Anderson 模型来模拟重费米子材料的杂化物理，运用行列

式量子蒙特卡罗法的数值方法精确求解这一强关联理论模型，比以前的近似方法

求得更可靠的数值结果。主要考虑10×10晶格上的单占据的导带电子和 f电子，

晶格的大小足够体现所有长程的物理量性质，且受尺寸效应影响不大，在这样的

双层正方晶格上看到了比其他不同区域更多的物理现象。文章主要的思路是：首

先研究未掺杂的近滕晶格在不同温度区域和杂化区域可能体现出来的性质，给出

有温的杂化相图，然后在晶格中心掺入单个近滕空穴，替换掉该处的 f 电子，考

虑实验上看到的杂化密度波等性质，最后，连续地掺入多个杂质，观察掺杂过程

中出现的金属－绝缘相变，得到的主要结论包括： 

（1）未掺杂的近滕晶格中，低温下，导带电子随杂化强度的增加，经历了

从金属态到近滕绝缘体态的相变过程。局域的 f 电子经历了从无能隙到打开较窄

能隙，再到较窄能隙关闭，然后打开更宽能隙的过程。 

（2）分析杂化过程中导带电子和 f 电子的磁性性质，f 电子从最初的顺磁金

属态，相变到反铁磁的 Slater 绝缘体态，再相变到顺磁的近滕绝缘体态。相应的

较窄的能隙为 Slater 能隙，较宽的能隙为近滕单态能隙。 

（3）随杂化强度增加，导带电子和 f 电子的耦合强度增加，导带电子参与

形成近滕单态，屏蔽掉 f 电子之间的 RKKY 相互作用导致的反铁磁作用，最终使

f 电子成为顺磁态。 

（4）给出的有限温 T-V 相图中，高温下导带电子和 f 电子均为金属态到近

滕绝缘体的相变过程，低温下在中间区域，f 电子为反铁磁绝缘体，而导带电子

此时仍为赝能隙的金属态，表现了轨道选择的相变过程，其他相变过程是同步的。

该有限温的相图做外延时与零温相图是一致的。 

（5）在近滕晶格的反铁磁绝缘体区域和近滕绝缘体区域分别掺入单个杂质

时，导带电子在反铁磁区域为震荡分布，这是因为除了导带电子和 f 电子之间高

阶的跃迁过程外，占主导的是杂质附近导带电子之间的跃迁。在近滕绝缘体区域

为衰减分布，这是因为杂质对导带电子的散射作用在很宽的能隙作用下很快地衰

减下去了。 

（6）杂化强度在两个区域一直呈现衰减的空间分布，既不受导带电子分布

影响，也没有看到杂化密度波的出现，这与我们选取的模型有关，也与所选取的

参数范围有关。 

（7）随杂化强度增加，杂质处的导带电子由单占据逐渐变为双占据; 随杂

质能级的增加，杂质处的导带电子先增后减，出现了最大值，最终趋于单占据。
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其有效能级可以表示为 。 

（8）在近滕绝缘体区域，掺杂在周围的导带电子和 f 电子原本很宽的杂化

能隙中间引入了局域束缚态，其权重随位置变化由大到小的排序为杂质处的导带

电子、最近邻处的 f 电子、最近邻处的导带电子以及次近邻处的 f 电子。 

（9）随杂质能级从正值方向升高，局域束缚态逐渐从带隙的边缘向费米面

处移动。杂质能级为负值时，也出现了类似的局域束缚态，且也随着从负值方向

升高而向能隙中央移动。 

（10）单个杂质对导带电子分布的影响、杂化强度扰动的影响以及局域束

缚态的影响局限于最近邻和次近邻。 

（11）在近滕绝缘体区域掺多个杂质时，杂质含量为 30％－40％时，体系

发生由绝缘体到金属的相变，该相变为一级相变。 

（12）该金属－绝缘相变是局域束缚态是导致的，反映的是逾渗的物理机

制，不是近滕能隙被局域束缚态逐渐填满的连续二级相变过程。相变过程体系的

热力学性质（例如比热）不发生突变，但体系的输运性质将发生突变。 
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