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摘要

非晶石墨烯或非晶单层碳（AMC）是一类展现出电子导电性对形态惊人敏感性的碳薄膜。我们结合深

度学习增强的模拟技术与渗流理论来分析三种形态上不同的介观尺度 AMCs。我们的方法避免了将周期

边界条件应用于这些本质上无序系统的陷阱，或者将晶体包含等同于导电位点。我们重现了之前报道的

电荷导电性对形态的依赖关系，并探索部分形态描述符在见证导电性质方面的局限性。最后，我们在电子

能谱上进行导电网络的结晶度分析，并表明它们从带边上的晶畴局部化转变为费米能量周围的缺陷局部

化，从而通过栅压实现控制的可能性。
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理解微观结构在决定材料宏观性质中的作用是化学、物理和分子工程领域的一个重要总体目标。特

别感兴趣的是建立被归类为“非晶态”的材料的结构-功能关系。尽管形容词“非晶态”可能暗示其结

构只是原子的随机排列，但众所周知，实际非晶态材料的性质敏感地依赖于制备途径（沉积速率、基底

温度等），这表明在原子水平上存在构型可调性。这些材料丰富的化学和构象景观对理论和实验提出了

许多挑战，并推动了1 中的创新。

非晶材料中固有的无序很难通过实验控制和表征，也难以在模拟中复制1 。非晶石墨烯或非晶单层

碳（AMC）最近作为研究非晶材料结构-功能关系的独特合适模型系统出现2 。得益于可以通过显微镜

可视化的二维构型以及相对容易计算建模的共轭碳组成，可以精确建立模拟与实验之间的对应关系。近

年来，关于无序对 AMC电子3–5 、热6,7 、结构8–10 和机械性质11 的影响的研究兴趣显著增加。然而，

正是 Tian等。提出的新型合成方案将 AMCs转变为了沿形态轴特征明确的一类非晶材料12。

图 1: 由MAP生成的AMCs为了突出 AMC样品的拓扑组成，五边形用红色高亮显示，孤立的六边
形用深绿色表示，结晶性六边形用青绿色表示（参见支持信息 S2节以获取孤立和结晶性六边形的技术
定义），七元环和八元环用深蓝色表示，九元环和十元环用灰色表示，四边形用天蓝色表示，三角形用
粉色表示。(a) sAMC-500集合的示例结构。(b) sAMC-q400集合的示例结构。(c) sAMC-300集合的
示例结构。比例尺：主图的比例为 5 nm，插图的比例为 1.5 nm，这对应于整个结构的放大区域。

我们这里关注的是 AMC中的电导率，这一特性显示出对形态的显著敏感性。据报道，AMC薄膜

合成条件的小变化导致了片状电导率的巨大亿倍增加12。建立形态和电导率之间的数学关系是了解这

种不稳定性的一种方法。然而，从计算的角度来看，在这些系统中建模载流子输运极其具有挑战性，因

为需要在介观尺度上分析精确的原子级 AMC结构，即实验测量的尺度。由于 AMC是一种共价键合的
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共轭碳网络，不能有意义地分解，因此一个好的模型必须生成并分析高质量的原子分辨的介观样本。通

过将计算结果锚定在实验数据中，本文旨在利用增强模拟方法13–15 揭示 AMCs中的形态-电导率关系，

从而证明计算建模可以在非晶材料研究中成为一个有用的工具。

为了我们的分析，我们生成了三个在形态上不同的介观AMC集合：两个用于直接与实验报告的数

据进行比较，另一个用于展示目前接受的AMC形态分类方法中存在的模糊性。三种形态类别的样本如

图 1所示。每个介观 AMC的尺寸约为 40纳米 × 40纳米，并使用基于生成式机器学习的采样方法生

成：形态自回归协议（MAP）13,14 。这种方法利用了无定形材料特有的衰减结构相关性，通过从较小样

本（相关长度量级）推断来采样大规模构象。本研究中的训练样本是由由 C-GAP-17势能驱动的蒙特

卡罗键交换协议产生的15 。为了将计算预测误差降低到可接受水平，每个集合生成了超过 200个样本。

关于数据集生成和MAP实现的技术细节，请参阅支持信息中的第 S1节。

为了对形态进行分类，我们使用 Tian等。中相同的描述符：(i) 平均每个样本集的成对相关函数

g(r)（见图 2a）；(ii) 短程和中程有序参数，定义如下 ρsites和 log ηMRO，(iii) 不同类型碳环的分布，以

及 (iv) 晶体夹杂物的面积分布。有序参数 ρsites 是给定结构中每单位面积未变形碳原子连接群的数量。

如果一个碳原子与其最近邻形成的键长和键角偏离原始石墨烯中的值小于 10%，则认为该碳原子未变

形。因此，这个有序参数衡量了 AMC样品中的短程有序性持续情况。中程序参量 log ηMRO 序参量与

4 Å 和 12 Å之间的中程距离的成对相关函数的积分有关。关于所有四个描述符的技术细节，请参见支

持信息中的第 S2节。我们集合的键长和键角分布的讨论也可在其中的第 S3节找到。

我们从最无序的集合开始进行形态分析，参见图 1a样本可视化，并且图 2a中的绿线为快速衰减配

对相关性的证据（请注意，与Ref 12不同，我们将配对相关函数归一化为 g(r) −−−→
r→∞

1）。如图 2b所示，

该集合对应的绿色点集位于 log ηMRO 与 ρsites 的图表的左上角——接近 Tian报道的 AMC-500集合的

位置（见等。12），其环状分布如图 2c所示（绿色部分）也与实验中的 AMC-500集合相近。由于其形态

度量与来自参考文献 12的 AMC-500相似，我们将它称为“模拟的 AMC-500”，或简称为 sAMC-500。

接下来我们将讨论的集合是最类似石墨烯的集合，如图 1c 所示。它更加有序，因为包含了大量的

几乎完美的六角形排列（类石墨烯的六角形图案在图 1a-c 中用浅绿色突出显示）。这个集合显示出接近

Tian 等。12中 AMC-300 样品的环统计，并且它出现在 log ηMRO与 ρsites空间的相似区域中。因此，我

们将这个集合称为“模拟 AMC-300”，或 sAMC-300。

第三个集合，如图 1b 所示，分类起来有点困难。与 Tian 等。的 AMC-400 类似，我们第三组结构

表现出的无序度大于 sAMC-300 样品中的无序度，但小于 sAMC-500 中观察到的无序度（见图 1a-c）

以及相关性衰减介于两者之间的现象（见图 2a）。它位于类似于 AMC-400 的位置，在 (log ηMRO, ρsites)

空间中。然而，环统计（紫色的图 2c）显示了晶态六边形 (6-c) 与非晶态六边形 (6-i) 之间的平衡情况

与实验生成的 AMC-400 样品相反（见 Ref. 12中的图 2h）：在我们的模拟结构中，晶态六边形 6-c 比
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图 2: 无序AMC的特征化 (a)纯净石墨烯（蓝色）、sAMC-500（绿色）、sAMC-q400（紫色）和 sAMC-300
（橙色）的集合平均配对相关函数。作为参考，也显示了原始石墨烯（蓝色）的配对相关函数 g(r)。(b)在
(log ηMRO, ρsites)空间中三个集合的所有结构的散点图。绿色、紫色和橙色星标分别标记了 sAMC-500、
sAMC-q400和 sAMC-300集合平均的位置。作为参考，显示了一个 40 nm×40 nm石墨烯碎片的位置为
蓝色星标。在这个空间中，sAMC-300比高度无序的 sAMC-500更接近石墨烯。(c)生成的 AMC集合中
的碳环尺寸分布。晶体和孤立六边形分别表示为 6-c和 6-i。(d) sAMC-500（顶部，绿色）、sAMC-q400
（中部，紫色）和 sAMC-300（底部，橙色）结构中晶粒（即晶体六边形簇）尺寸的分布，以对数尺度
绘制。

非晶态 6-i 六边形更为常见，而在实验样品中情况则相反。由于这种不匹配，我们将这个模拟集合称为

sAMC-q400（即“准-400”）。该集合强调了基于在 (log ηMRO,ρsites)空间中的位置对形态进行非唯一分

类的可能性。

人们普遍认为，非晶态材料中缺乏周期性导致电子状态在空间上局域化16–18。这种现象阻止了载

流子在整个材料中的相干传输。相反，在无定形相中，电荷传输是在可变范围跳跃（VRH）图景下建模

的，在此图景中，载流子通过与分子振动浴交换能量在局域化位点之间不相干地传输19。尽管高结晶度

AMC样品在参考文献 12中的电导率提高了数十亿倍，这可能让人怀疑相干带传输机制可能会占主导

地位，但传输测量表明它们的电阻-温度关系遵循二维莫特定律2,12,19，这是具有缓慢变化态密度（DOS）

系统的 VRH典型特征19–21。这强烈证明了即使在如此有序的 AMC中，VRH图景仍然有效。

在 VRH图景中，跳跃位点通常被认为是电子哈密顿量21 的局域本征态。由于 AMCs是 sp2 杂化

的共轭碳系统2 ，可以安全地假设只有 π 网络电子对导电有贡献。因此，我们使用全原子紧束缚哈密顿

量 H =
∑

〈i,j〉 tij(|ϕi〉〈ϕj | + |ϕj〉〈ϕi|)来建模中观 AMC碎片的电子结构，其中 |ϕi〉表示位于 AMC样

品中第 i个碳上的 2pz 轨道。求和是在所有最近邻对 〈i, j〉上进行的，跳跃元素 tij 的半经验参数化从先

前的工作22,23 中获得，详见支持信息部分 S4的详细内容。

我们使用 40 nm× 40 nm 原子级别解析的样本，因此不需要依赖粗粒化、应用周期性边界条件、仅
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建模部分解析结构或任何其他常见的简化方法。由于哈密顿矩阵的巨大尺寸和我们在集合中大量的样

本使得使用标准数值例程来完全解析特征谱变得不可能，但这对于这个问题来说并不是必要的。因为

热激活电导率预计由相对较窄的热可访问状态带介导，我们使用 Lanczos算法24 对每个哈密顿量进行

部分对角化，该算法非常适合紧束缚哈密顿量的稀疏结构（支持信息 S5节）。这样我们就获得了能量位

于化学势 µ之上 4kBT 范围内的分子轨道 (MOs)子集，在不同门控条件下室温 (T = 300 K)下的情况。

我们关注三种情况：(i) 无栅极情况下，µ = εF，即样品在半填充状态下的费米能级；(ii) 强负栅极电压

施加的情况下，µ = ε0，即H的最小特征值；以及 (iii) 强正栅极电压施加的情况下，µ = εN − 4kBT ，

其中 εN 是H的最大特征值。

预计从这样低水平的理论获得的解决方案可能具有一定程度的人为因素。在这种情况下，我们注意

到我们所得到的一些本征态以一种我们不期望的方式去局域化了，这无法抵抗由于我们在计算中未包

括但在实际系统中确实存在的因素导致的退相干和定位效应。在我们的模型中未包含的一些因素是电

子-电子相互作用、电子-声子相互作用以及与基底的相互作用，还有 AMC层预计会在环境条件下经历

的如波纹或弯曲等畸变25,26，这些都会破坏 sp2共轭的程度并导致电荷局域化27。在我们的案例中，我

们视为病理性的去局域化的本征态/分子轨道 (MOs)通常具有几个相隔数十纳米的高电子密度区——

几乎是整个 AMC结构的长度（参见支持信息中的图 S3和 S4）。这种行为在接近 εF 处发现的MOs中

更为常见，而边缘状态则倾向于局域化，只有极少数例外。为了建模电荷的 VRH，我们选择构建一个

传导空间，在这个空间中我们将病理性的MOs人为地局部化为多个不相连的电荷跳跃位点。

为了构建VRH网络的态空间，我们开发了一种基于 k-means聚类的方法，用于从每个AMC片段支

持的MO中提取跳跃位点（参见 Supporting Information的 S7部分）。这种方法将每个 (nth) MO|ψn〉分

割成一组mn局域态 {|sn,i〉}i=1,...,mn
，从中可以提取位点位置 {Rn,i}i=1,...,mn

和去局域化半径 {an,i}i=1...,mn
。

已经局域化的MO将在此过程中保持不变。作为电子结构建模中数值伪影的最后一项校正机制，那些有

效面积 πa2n,i 超过集合中发现的最大晶体包含物面积的偶发点（图 2d）被认为是在数值上人为生成的，

并从我们的计算中移除。我们在表 1中列出了三个 AMC 集合中允许的最大站点半径 amax。我们注意

到，参考 12报告的实验晶粒尺寸比我们从模拟结构中获得的小得多。这可能是由于田等处理的 AMC

显微镜图像尺寸要小得多（∼ 5 纳米 × 5 纳米），而我们分析中使用的 sAMC样本尺寸则为（∼ 40 纳

米 × 40 纳米）。

构建了 VRH空间后，我们应用渗流理论来估计 AMC电导。渗流理论已被成功地用作分析框架，

以估计各种类型的无序半导体的 VRH电导，这些半导体的状态密度 (DOS)具有简单的闭合形式表达

（例如，高斯分布）20,28–36。实际上，基于渗流的方法很有吸引力，因为它们不会遇到与通常用于 VRH

模拟的技术相关的稳定或收敛问题，比如传输主方程的求解37,38，或者跳跃轨迹的蒙特卡罗采样39,40。

鉴于我们考虑的三种形态类别的 DOS分布无法通过分析方法获得，我们开发了一种渗流理论的数值实
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现方法，该方法给出了电荷导电性的集合平均估计。

我们使用修改后的米勒-阿布拉姆斯表达式定义了位点 i和 j之间的跃迁率 ωij，以适应可变的位点

半径：ωij ∼ e−ξij，其中无量纲量 ξij 可以被视为位点 i和 j 之间的一个有效距离，并且依赖于这些位

点的位置、能量和半径（参见支持信息中的方程 (S5)以获取 ωij）。每个结构都允许在距离 ξc处，一组

满足 ξij ≤ ξc 的位点通过连接其右侧边缘到左侧边缘而渗透样品。AMC 片段固有的随机性及其有限尺

寸将导致 ξc在不同片段之间波动。遵循类似于 Rodin 和 Fogler35所采用的方法，我们对每个集合的电

导率 σ进行如下估计：

G =
q2eω0

kBT

∫
dξe−ξP (ξ) ,

其中，P (ξ)是在给定集合中通过遵守 ξij ≤ ξ 的位点形成渗透簇的概率，ω0 = 1 fs−1 是逃逸频率，

qe 是基本电荷，kB 是玻尔兹曼常数，而 T = 300 K 表示温度。参见支持信息的第 S8 节以获取技术

细节。

接下来，我们总结并讨论我们的建模结果。首先，我们在实验上重现了参考文献 12中报道的 sAMC-

500 和 sAMC-300 集合的导电性。然后，我们讨论了预测的 sAMC-q400 集合相对于参考文献 12中实

验特征化的 AMC-400 的导电性的偏差。我们的结果表明，在与之前的断言（例如参考文献 12中的图

4a）相矛盾的情况下，不存在从 (log ηMRO, ρsites)空间到导电性之间的独特映射。最后，我们讨论了通

过施加栅极电压来控制 AMCs 导电性的可能性，并在不改变 AMC 样品的前提下修改电荷传输路径的

特性。

我们在 T = 300K 下进行了电导计算，条件是不同的门控情况。结果绘制在图 3a 中，并且总结列

于表 1中。首先，我们关注的是未门控情况下靠近 AMC 费米能级 (εF ) 的状态所承载的电荷传输，如

图 3a中间一组数据点所示。我们可以直接与实验数据比较的两个集合是用橙色显示的 sAMC-300和用

绿色显示的 sAMC-500。在我们的计算中观察到这两个之间的电导差距为 5个数量级，这与参考文献中

的观察结果很好地匹配。12, 见图 3d中 1。

特别值得关注的是 sAMC-q400 集合的高电导率，它与相对其他 AMCs 而言具有较高电导率的

sAMC-300 相当。sAMC-q400 集合在 (log ηMRO, ρsites) 空间中接近实验中的 AMC-400 集合，其中心

点接近 (-1.3, 0.3)，而实验情况下的中心点约为 (-1.25, 0.35)。然而，AMC-400已被实验证明和理论上证

明是一个完美的绝缘体。之前的建模方法分配了一个从 (log ηMRO, ρsites)空间到电导率的平滑映射，在

这个特定区域的 (log ηMRO, ρsites)空间中值趋于零，因此难以解释AMC-400和 sAMC-q400行为之间的

显著差异。另一方面，我们的结果表明，AMC中的形态-电导关系比之前认为的更为复杂。sAMC-q400
1请注意，参考文献 12中图 3d 所示的所有数据均在室温41下采集。因此其横坐标对应的是AMC 薄膜生长过程中的衬底温度，这控制了薄

膜的无序程度，而不是电阻率测量过程中薄膜的温度。
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图 3: 电子电导率及 AMC中导电路径的形态结构 (a) 三个 sAMC 集合在不同栅极电压下的电导 G。
误差棒被省略是因为它们太小而无法看见（参见表 1）。(b)-(d)电子跃迁位点的结晶度 χ，绘图显示
了 AMC样品在三种门控机制下的晶体质子分数 φc：(b) µ = ε0，即电子哈密顿量的最小特征值；(c)
µ = εN −4kBT，其中 εN 是电子哈密顿量的最大特征值；以及 (d) µ = εF。来自 sAMC-500样本的位点
显示为绿色，来自 sAMC-q400样本的位点显示为紫色，而来自 sAMC-300样本的位点显示为橙色。聚
类在对角线上方较高的位点位于结晶区域，而那些聚类在对角线下方的位点则显示出对缺陷的偏好。

表 1: 模拟 AMC集合所展现的输运性质和结构特征的总结。对于每个集合，amax 是最大结晶包含物
的有效半径（图 2d）以及在渗流计算中使用的离域化半径截止值；p6−c是结晶六边形的百分比（基于
图 2c）；G(µ = E)表示当门控将每个结构的化学势 µ设定为能量 E 时的电导率。

sAMC-500 sAMC-q400 sAMC-300
amax [Å] 18.03 136.47 199.33
p6c [%] 13.64 48.11 66.41
G(µ = ε0) [S] (2.99± 2.43) · 10−13 (3.64± 1.60) · 10−10 (1.72± 1.20) · 10−8

G(µ = εF ) [S] (1.24± 0.11) · 10−10 (2.51± 0.40) · 10−5 (1.30± 0.15) · 10−5

G(µ = εN − 4kBT ) [S] (4.11± 4.03) · 10−27 (1.27± 1.26) · 10−11 (5.00± 3.32) · 10−8

和 AMC-400之间的形态差异可以在环分布统计中看到（图 2c）。

最后，我们讨论了在 AMCs中将电导率与形态弱解耦的可能性。这个想法背后的原理是光谱不同

区域的分子轨道倾向于具有不同的形态特征。我们之前讨论过在无定形石墨烯纳米片42 的频谱中间出

现边缘态以及MOs向“带”边缘的体定位现象。在 AMCs的介观样品中也观察到了类似的行为，通过

施加栅极电压，实际上我们在修改导电 VRH网络的形态特征的同时保持整体原子形态固定。

我们注意到，在我们的简化模型中施加栅极电压的效果只反映了在不同条件下承载电流的MOs的

特性——例如接触电阻的变化被忽略了。在这种理想化的假设下，我们观察到电导率对栅压有很强的

依赖性，并且更无序的 AMCs显示出更大的敏感度。为了理解这种效应的来源，我们需要量化导电网

络在施加栅极电压时经历的形态变化，即结构变形。

形态与电导之间的联系可以通过仅关注那些电子状态主导电荷传输的 AMC样品区域的结构来澄
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清。为此，我们将给定 VRH状态 |ψ〉的结晶度 χ定义如下：

χ(|ψ〉) =
∑
j∈C

|〈ϕj |ψ〉|2 , (1)

其中 C 对应于晶体质子的集合——即，属于晶态六边形（先前称为 6-c）的原子。换句话说，χ(|ψ〉)对

应于位于给定 AMC样品结晶区域的 |ψ〉的聚集密度。

图 3b-d展示了每个属于渗流簇的 VRH点的结晶度与相关 AMC样品中结晶原子分数 φc 的关系。

首先关注图 3b-c所示的栅控区域，我们发现位于带边（即远离 εF）的导电点倾向于优先定位在结晶包

含物上，因为它们通常位于对角线之上，并因此满足 χ > φc 条件，这意味着它们比结构中的其余部分

更具有结晶性。从这一点我们可以推断，在这些区域中，电荷传输主要通过从一个结晶位点跳跃到另一

个来进行的，这为一种直观且常见的建模假设提供了一部分解释。

当我们将图 3d 中未加门控的情况进行比较时，情况发生了变化。在那里，我们发现与带边的状态

不同，中频谱本征态产生的 VRH位点主要满足 χ < φc（图 3d），即在所有三个集合中的缺陷上优先出

现。因此，在未加门控的区域，电荷跃迁主要发生在 AMC的无序区域内。根据 VRH框架，传导网络

偏向于无序区域，使缺陷的趋势与电子状态的局域化相竞争。这两种性质之间的相互作用导致了预测的

导电趋势，并源于位点间跃迁率 ωij 对位点半径和位点-位点距离的依赖性（支持信息中的方程式 (S5)

和 (S6)）。例如，我们的计算表明，尽管总体上 sAMC-q400比 sAMC-300更为无序，但其未加门控导

电性接近于 sAMC-300。这是因为它在两个竞争效应之间找到了平衡：包含更广泛的无序区域以增加跃

迁位点的密度相对于 sAMC-300，同时保持足够的结构有序度以产生具有相对较大半径的位点。

图 3还突出了不同 sAMC集合中导电位点的结晶度分布对比，尤其是在强门控区域（图 3b-c）。在

这方面，有序集 sAMC-300（图 3b-c中的橙色点）和 sAMC-q400（紫色）在定性上非常相似：它们的低

能和高能导电位点集中在图 3b-c的顶部——表明其高度结晶的特性——而 sAMC-500（绿色）的极端

能量位点则遵循一个更为均匀的结晶度分布。我们在支持信息的第 S9节中详细讨论了我们三个集合导

电位点结晶度分布的这种定性差异，但在这里简要评论一下。首先，我们注意到结构导电位点的结晶度

受到其起源能级本征态的结晶度的强烈影响（参见支持信息中的图 S5）。从 sAMC-500开始，它的结构

类似于连续随机网络 (CRN)，在统计上是均匀43。因此，由 sAMC-500结构支撑的分子轨道将倾向于

均匀采样一组多样化的局部原子环境44,45。这些分子轨道因此表现出相应的多样化结晶度值（参见支持

信息中的图 S5），这进而导致了它们相应跃迁位点的结晶度分布更为均匀（图 3b-c）。相反，sAMC-300

和 sAMC-q400结构具有扩展的晶体域，并普遍遵循 φc > 0.5。因此这两个集合更类似于有缺陷的石墨

烯而不是 CRN。已知带有缺陷的半导体在 εF 附近表现出局部化状态，而处于占据和虚拟基态深部的状

态将保持高度结晶特性21,46。这完全符合我们在图 S5中观察到的情况，因此解释了它们跃迁位点的高
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度结晶性。

在我们的简化假设下，AMCs中的栅极电压调制电荷传输归因于电子能谱中传导态的蜕变。这种现

成且可逆的调节性——连同其固有的无序键合网络7 所导致的低热导率——使其成为潜在有吸引力的

热电应用候选材料。这一观察可能在有效策略发明之前一直停留在概念层面，这些策略旨在将 AMCs

中的电导率提高到热电材料所需的水平，即 ∼ 10 S cm−1 47。在过去，氮掺杂已被证明可以将 AMC的

电导率提升一个数量级48 ，并为这一领域的未来发展树立了先例。

在这项工作中，我们结合了增强的深度学习模拟技术与渗流理论来建模三种形态各异的介观 AMC

中的电荷传导。我们通过开发基于 Lanczos算法的自定义部分对角化程序克服了在共价键合网络中建

模电子导电性的挑战，并根据AMC系统的特殊性调整了电荷导电性的渗流理论计算。我们的协议值得

注意之处在于它避免了将周期性边界条件应用于非周期性无定形结构（一种常见的做法）或对传输机

制进行过度简化假设可能导致的伪影。我们重现了报道中的电荷传导与形态之间的依赖关系，并讨论

了不完全/部分形态测量和导电性之间的模糊关系。通过对接地点进行结晶度分析，我们展示了它们如

何响应栅极电压而从在带边上的晶粒上局域化转变为在费米能级周围的缺陷上局域化。受此观察的启

发，我们探讨了通过施加栅极电压来解耦AMC形态与电子导电性的可能性，并评论了无定形导体中热

电可调谐性的潜力。

Supporting Information Available

以下文件可免费获取。

• 支持信息：我们方法的详细描述，包括（i）使用MAP建模 AMCs，（ii）表征 AMC形态，（iii）

电子结构计算，（iv）定义 VRH位点，以及（v）从数值渗流理论计算 AMC电导；讨论我们在模

拟结构中键长和键角分布的情况；比较我们用于对大型紧束缚哈密顿量进行对角化的精确基准

方法；讨论我们 sAMC结构能量谱中不同紧束缚本征态的结晶度分布。包含本工作中使用的代

码的存储库也一并提供。（PDF）。
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