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一维派尔斯晶格体系中反常热导的研究

李新霞

(南华大学 核科学技术学院,湖南 衡阳 421001)

摘  要:考虑到许多真实材料的派尔斯不稳定性, 提出了一维二聚化晶格模型.通过

改变体系长短键键能的差异, 得到了在 之间连续变化的指数值 A. 对于真实体系如

聚乙炔链, 计算结果与 Mode- coupling theory理论的预测值吻合较好, 表明同质的

( homogenous)链是最好的热导体.

关键词:派尔斯晶格; 热传导;能量输运

中图分类号: O482. 2   文献标识码: A

SpecialHeat Conduction in One- dimensional Peierls System s
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Abstract: W e put forw ard a d imerized lattice modelw ith the consideration of the Peierls

instability that occurs in many realist icmater ia ls and invest igate its behav iors of heat con-

duction. A continuous variation of the d ivergent exponent of in the interval o f ( 0. 7~ 0. 4)

is show n by taking into account the difference betw een the long bond and the sho rt one in

the systems. For typ ica l parameters related to real physical system s such as the po lyethy-

lene cha in, the resu lt is in good agreementw ith that predicted by themode- coup ling the-

ory. M oreover, the homogenous cha in is shown to be the best therma l conductor.
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0 引言

傅立叶热传导定律指出, 体系中传导的热流

量与温度梯度成正比,其比例系数称为热导率,由

材料本身的特性所决定. 一维体系由于空间维度

的限制常常表现出一些不同于三维体系中的奇异

特征. 对许多一维体系模型的研究结果表明,这些

体系的热传导并不遵守傅立叶热传导定律, 其热

传导率 J随体系粒子数 N 的增加而增加,呈现出

一种幂指数关系 JWN
A
( 0< A[ 1 ), 这种行为现

在称为反常的热传导现象
[ 1- 3]

. 2002年, M. Terra-

neo
[ 4]
等人在著名的 Phys. Rev. Let.t物理刊物上

指出: 可以通过调整体系格点势的强弱来控制体

系热流量的大小, 进而研制出热整流器 ( therma l



rectifier) . 2004年, L .i B aow en等人提出了制备一

维 (准一维 )热二极管的方案
[ 2]

, 最近, 他们又讨

论了研制热阻和热晶体管 ( thermal transisto r)的可

能性
[ 5]

. 面对一维体系热传导研究中呈现出的诱

人的应用前景, 构建和研究包含有更多的实际体

系因素的模型就显得非常重要了, 这种对更接近

于真实体系特征的研究结论不仅为检验已有的关

于热传导研究结论的正确性提供了有力的工具,

而且还将对热传导理论研究的进一步发展起到巨

大的推动作用. 本文针对自然界中广泛存在的一

类重要的材料 ) ) ) 派尔斯晶格, 通过构造一维二

聚化晶格体系模型,利用分子动力学方法的研究

了该材料的热传导性质.

1 模型和动力学方程

对于电子半满能带的原子等距离分布的链,

存在派尔斯不稳定性
[ 6]

. 原子发生位移后, 体系

最终形成了一种长短键依次排列的 (二聚化 )原

子链构型,如典型的聚乙炔准一维材料、一维自旋

体系 (如 G eCuO 3 )等. 很明显, 二聚化后原来的简

单晶格变成了复式晶格, 体系中的动力学性态发

生了显著的变化,晶格的振动不仅有声学模还有

光学模.考虑由 N个质量为 m 的原子组成的派尔

斯晶格体系,第一个原子 ( i= 1)和最后一个原子

( i= N )分别放置在两个 N oos�- H oover热浴中,

热浴的温度用 T 1和 T 2表示. 两个成键的原子通

过短键连接在一起,原子对之间彼此通过长键连

接起来. 通常来说, 短键是强键而长键是弱键. 为

了便于和已有的研究进行比较, 最近邻原子间采

用 FPU - B模型中的相互作用势.

V= V( xi- 1, xi ) =
1

2
( x i- 1 - xi )

2
+
B
4
( xi- 1 -

x i )
4

( 1)

考虑到长短键键能的差异,引入

VW B = CVSB  ( 0< C[ 1) ( 2)

其中, C是无量纲的系数, 它刻画体系长短键

键能的差异, 下标 WB和 SB是短键和长键的缩

写.如果 C= 1,该模型简化为 FPU- B体系.

把两个 Noos�- Hoover热浴连在链的两端,

热浴里的原子与它们的最近邻原子总是通过长键

(WB键 )连接, 这两个原子的动力学方程满足

xd1 = - F+ xc1 + f 1 - f2

xdN = - F- xcN + fN - fN + 1

Fc+ = xc21 /T 1 - 1; Fc- = xc2N /T 2 - 1 ( 3)

其中, 符号 / c0表示对时间的求导, F? 是

N oos�- Hoover热浴乘子.体系中其它部分粒子的

动力学方程为

xdi = f i- f i+ 1  ( i= 2, ,, N - 1) ( 4)

其中 f i是作用在第 i个粒子上的力, 引入长

短键键能的差异后

f i = - 5VWB ( xi- 1, xi ) /5xi  ( iI even)

f i = - 5VSB (x i- 1, x i ) /5xi  ( iI odd) ( 5)

用四阶 Runge- Kutta方法对体系的动力学

方程式 ( 3)和式 ( 4)数值积分,所有变量都被定义

为双精度型的,初始条件选择为体系的基态,边界

条件满足 x0 = xN + 1 = 0. 达到稳恒态后, 体系的系

综平均近似的用时间平均来代替
[ 1]
,即

ti = < xc2i > = lim
ty ]

(
1
t
) Q

t

0
xc2i (S) dS ( 6)

J i = < ji > = lim
ty ]

(
1
t
) Q

t

0
j i ( S) dS ( 7)

2 结果与讨论

首先研究一维二聚化晶格中的温度分布情

况.图 1给出了 N = 100, 500, 1000的三种情况,从

图中看出,除了链的两端靠近热浴的地方粒子温

度出现了较大的跳跃外, 体系中形成了较好的线

性温度分布,局域温度满足 T i W i /N 的标度关系.

改变体系的粒子数N、热浴的温度 T 1, 2、C的值等,

体系中温度的这种标度性质都不变. 选择参数 C

= 0. 75, 这个值对应于聚乙炔链在基态时长短键

键能的差异.插图给出了热浴中粒子运动速度的

概率分布,很明显,这是一种高斯型的分布.

T 1 = 10. 0, T2 = 4. 0, B= 0. 50, C= 0. 75

图 1 一维派尔斯晶格中的温度分布

F ig. 1 Tem perature profile of the Pere ials lattice

当体系中建立起线性的温度分布后, 根据傅

立叶热传导定律 j= - J T̈, 体系的热传导率可

以表为 J] JN的形式.一维二聚化体系总热流量
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JN 与体系粒子数 N的双对数关系如图 2所示, C

= 1. 0对应于 FPU- B模型 ( C= 1. 0). 从图 2可

以看出:

1)体系的总热流量 JN随粒子数 N的增大而

增大, 两者之间服从幂指数关系 JN WN
A
.

2)与 FPU - B模型中的总热流量 JN相比较,

二聚化体系中的总热流量 JN 减少, 这种减少的

趋势随 C值的变小更加明显.

3)当参数 C在较宽的范围内变化时,体系的

总热流量 JN随粒子数 N的变化趋势与 FPU - B

模型对应的情况基本一致.对于实际的体系,如聚

乙炔链 ( C= 0. 75), A= 0. 43 ? 0. 01,这个结果与

MCT理论的预测值仍然较好的吻合.

图 2 总热流量 JN 与体系粒子数 N 的对数关系

F ig. 2 Log- Log p lots of JN and N for the system s

此外,晶格二聚化导致了体系中总热流量的

减少.值得一提的是, 在质量无序的 FPU - B链中

也发现同样的现象.图 2中给出了体系中总热流

量 JN与 C的关系,从图中可以看出,体系的热流

量在 C= 1. 0时最大; 在 Cy 0时最少.这表明同质

的链是最好的热导体. 另外, 在研究中发现, 当 C

y 0时,体系已经不能形成温度.

图 3中给出了一维二聚化晶格和双原子

FPU - B链中的指数值 A与参数 C的关系. 对于

后者, C= m 1 /m 2.

从图 3看出,指数 A的值随 C的增大而减少.当 C

= 1. 0时, A最小, 且 AU 0. 42,此时对应于 FPU -

B模型. 对于真实的体系, 如聚乙炔链 (C= 0. 75,

A= 0. 43 ? 0. 01), 指数 A的值与 MCT理论的预

测值较好的一致.另外, 对于较大范围内的 C值,

如 CI ( 0. 6~ 1. 0),指数 A的值与 FPU - B模型

的结果也非常的接近.

图 3 一维派尔斯晶格和双原子 FPU- B

链中的指数值 A与系数 C的关系

F ig. 3 D ependence of A and C in the pereials

lattice and theFPU- B d iatom ic lattice

3 结论

基于某些真实一维体系的派尔斯不稳定性,

本文构造了一维晶格二聚化模型, 研究结果表明

该体系的热传导是反常的. 通过改变体系中长短

键键能的比值 C( 0 < C[ 1),对应的指数值 A在

( 0. 7 - 0. 4)之间连续的变化. 对于某些真实体

系,如聚乙炔链 ( C= 0. 75),数值模拟得到的 A值

与 MCT理论的预测值较好的一致.在双原子 FPU

- B链中,通过改变原子的质量比,数值上也得到

相类似的结果. 此外, 同质的链 ( C= 1. 0)被证明

是最好的热导体.
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