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摘要. 非平衡格林函数（NEGF）方法提供 一种用于模拟介观系统中各种现象的实际
框架。随着电子设备的尺寸缩小到仅几纳米，需要新的基于有效质量的 NEGF三维实
现方法变得越来越明显。。本工作扩展了我们之前的有限体积实现—最初开发用于在
二维中自洽求解薛定谔方程和泊松方程—转变为一个完整的三维 NEGF框架 。我们
的实现始于探讨 NEGF的常见教科书有限差分实现中的几个问题。我们简洁地展示了
有限体积离散化如何解决几个关键的 implementation 挑战。重要的是，我们解释了这
种类型的离散化如何使计算自能成为可能，这些自能考虑了储层的影响。通过 two 个
示例说明了这种方法的潜在应用。我们预计这一实现将广泛适用于开放量子系统，特
别是在三维域至关重要的情况下。
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1. 介绍

非平衡格林函数（NEGF）形式主义在固态物理和化学
中被广泛使用，然而它并不总是对应于单一的、明确定
义的数学程序 [1, 2, 3, 4, 5]. 其灵活性使其可应用于广
泛的系统，包括超小型晶体管 [6, 7]，自旋电子学 [8, 9]，
热电材料 [10, 11, 12]，以及分子电子学 [13, 14]，二维
材料 [15, 16]，无序系统 [17, 18, 19]，和光电器件 [20]。
格林函数应根据系统的方法论和具体方面进行定义，例
如模型哈密顿量。一身体 NEGF方法在 20世纪晚期的
介观系统中获得了流行，起源于 Caroli 在 20 世纪 70
年代的工作 [21] 并后来由 Datta、Meir、Wingreen和
Jauho 等人推进。[22, 23, 24] . 这里，我们特别指的
是介观系统中的空间和能量分辨 NEGF [25]. 更为基础
的（双时或轮廓排序）NEGF形式主义根植于多体微扰
理论，通过Martin、Schwinger、Keldysh、Kadanoff、
Baym等人的工作建立起来 [26, 27, 28]. 获得能量分辨
的 NEGF—例如，从 Kadanoff-Baym公式中—涉及对
双时间格林函数 [29, 30]进行傅里叶变换。空间-能量分
辨的NEGF主要针对稳态量子输运特性，如传输概率，
这对于解释低维器件（例如分子接头）中的传输现象至
关重要。NEGF 的一个关键优势在于其通过接触自能
概念处理开放量子系统的方式。NEGF 被广泛认为是
在量子输运中 最强大和最准确的方法之一，并在科学
和工业领域中得到广泛应用 [31, 32, 33]。NEGF 技术
在更高维度上变得计算成本高昂，以至于需要额外的数
学技巧，如耦合模式空间方法 [34, 35]，才能实际进行三
维系统中的量子输运研究像量子线一样。此外，当材料
性质（如有效质量、电子亲和力或其他性质）在器件几
何结构中变化时，实现NEGF变得越来越复杂。在现实
系统中，理想的弹道输运会被局部缺陷（晶格无序、掺
杂不均匀或界面应变）破坏。为了准确地模拟这些效应
在大型 3D系统中的表现，一个稳健的NEGF形式主义
必须包含空间解析材料属性，从而允许局部性质的自我
调整。本函旨在介绍与基于单元中心的有限体积 (FV)
离散化方法相关的空间平均格林函数的概念。尽管有一
些出版物报告了 Voronoi FV-NEGF方法的存在 [36] ,
但在过去十年中它并未得到进一步发展。例如，在一

项研究中，作者使用有限体积法求解泊松方程，但没有
求解传输方程 [37] 。我们 propose 平均的格林函数形
式可以改进有效质量 NEGF在一个三维域中的实现过
程。所提出的方法可以被看作是在一个二维域 [38]中
求解薛定谔-泊松方程组的我们先前工作的扩展。我们
证明了这种方法可以克服有限差分 (FD) NEGF 方法
的几个局限性 overcome 。虽然目前的工作没有为了简
洁起见探讨完整 耦合自洽泊松-NEGF 模拟，但我们认
为 FV 方案可以充分发挥其在实际泊松-NEGF 应用中
的潜力。注意现有的有限元（FE）NEGF需要使用形
函数的概念，这使得实现更加复杂或不直观 [39, 40]。

2. 方法

2.1. 运动方程对于 NEGF：FD NEGF的问题

在中观量子输运的背景下，迟延格林函数 GR 被 often
视为最基本的格林函数，因此 plays 扮演了核心角色。
一种直接的方法是推导 描述介观系统中延迟格林函数
的运动方程，从不含时间的薛定谔方程开始，使用哈密
顿算符 Ĥ，适用于无限的物理域。然后，我们将波（包
络）函数转换为延迟格林函数 (ψ̂ → Ĝ)。同时，我们
将一个正的虚构单点能量（以下用 iη 表示）添加到哈
密顿量中，并将狄拉克 δ函数（作为脉冲源）添加到方
程的右侧。这一简单的证明不包括粒子间的相互作用，
仅包含接触点与约化量子系统之间的考虑到了 粒子交
换。粒子相互作用可以在遵守守恒定律的前提下，以现
象学模型的形式被纳入这个版本的NEGF中。ĜR的运
动方程如下：(
(E + iη)Ŝ − Ĥ

)
ĜR(E; r̂, r̂′) = δ(r̂ − r̂′), (1)

其中 Ŝ是重叠算符，能量E被视为连续变量。此后，我
们在迟滞格林函数 GR(E; r, r′)≡G(r, r′)的符号中省
略上标R和对能量变量E的隐含依赖，简化后续关系的
表述。然后，应从左到右作用 〈r|和 |r′〉，使得 Ĥ→H，
Ŝ→S 和 Ĝ→G。这相当于用一组选定的轨道（基组）
来定义一个模型哈密顿量。例如，在紧束缚（TB）模
型中，H 和 S 是由局域轨道能量和轨道间的跃迁项定
义的已知矩阵，其中一组轨道形成基底。在 TB 框架
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内，用单位矩阵 I 替换 〈r|δ(r̂ − r̂′)|r′〉 是合理的。该
过程涉及划分物理系统，并应用矩阵代数将形式上无
限的运动方程简化为描述简化的量子系统的有限大小
方程。对于一个简单的单带有效质量哈密顿量，需要根
据有效质量 Ŝ → I 来识别出抛物线型的哈密顿量，并
对公式 (1) 在无限域内进行离散化。为了更精确地表
示，通常使用由 H(r)=(h̄2/2m∗(r))∇2+U(r)给定的
哈密顿量，在这里 U(r) = −eV (r) 代表平均场势能。
然后，拉普拉斯算子常常使用 FD方案来进行近似。例
如，对于一个一维区域 in ，拉普拉斯算子可以表示为：
∇2u≈(ui+1+2ui−ui−1)/∆x

2 。接下来，狄拉克 δ函数
被单位矩阵替代 。通过离散化该区域，将其划分为半
无限接触和一个简化系统，并应用矩阵代数，我们可以
得到有限大小的矩阵关系：([A]−[Σ])[G]=1。这里，Σ

表示联系总数自能，而 [A]= (E + iη)[I]−[HC ]中，下
标 C 表示简化的系统（信道/中心）。虽然上述程序在实
践中可行，但它忽略了狄拉克 δ函数 function的概念性
质。具体来说，Dirac delta function不是传统意义上的
数学函数，不能用近似值来替代。特别是，Dirac delta
function 必须满足性质：

∫
δ(r−r′)dr=1。

这个问题看似无关紧要，但却导致了基于关系
n(r)=(1/2π)

∫
Tr

(
−iG<(r, r)

)
dE 计算电子密度时出

现单位问题。也就是说，在传统的 FD-NEGF方法中，
缩放因子 h̄2/2me∆x

2（me是裸电子质量）的单位是能
量，因此格林函数只有逆能量的单位。然而，正确的单
位应该是逆能量乘以逆长度（或在三维中的逆体积）。正
因为如此，直接近似狄拉克 δ函数 function并不完全合
适。对于一维离散网格中这一不足之处的解释可以通过
以下狄拉克 δ函数的定义来提供：

δ(x− x′) = lim
∆xi→0+

 1
∆xi

if xi = x′j

0 otherwise
. (2)

这里，∆xi = xi+1/2 − xi−1/2 指的是中点之间的距离。
在三维几何中，我们必须提取所有中间点的坐标以获得
每个网格周围的体积，∆Vi。然后通过 [A−Σ]−1[∆V ]正
确地得到格林函数，其中 [∆V ]指的是由这些体积构成
的对角矩阵。然而，这样的 redemption 使得正确实现
变得繁琐，因为它需要涉及到中点网格。

此外，当对包含多个表示不同材料的域的复杂电子
设备进行建模时，最方便的网格划分方法是独立地为每
个域进行网格划分。这确保了离散点正好位于材料界面
处。然而，使用 FD方案时，处理材料属性不连续性的
方式尚不清楚。具体来说，在我们近似两个材料界面处

的 (h̄2/2m∗(r))∇2时应采用哪种有效质量？相比之下，
正如将要澄清的那样，FV方法为解决此类问题提供了
一个明确且定义良好的协议。在这里，需要强调的是，
界面上材料属性的不连续性或突然变化是量子限制效
应的起源，并必须谨慎处理。

2.2. 有限体积 NEGF的实现

此实现问题的正确解决方案可以通过使用基于单元中
心的 FV离散化方案来找到。首先，可以采用更合适的
单带有效质量哈密顿量为写为：

H(r) = − h̄
2

2
∇ ·

( 1

m∗(r)
∇
)
+ U(r). (3)

幸运的是，上述形式使我们可以应用散度定理which将
在稍后进行解释。此外，这个 formula 保持了两种不同
材料界面处的电流连续性 [41]。FV方法的第一步是对
方程 (1)的两边进行积分，over为中心单元格，如图 1(a)
所示的单元格 P。单元格 P，体积为∆VP =∆x∆y∆z，
在计算流体动力学中被称为控制体积。取积分后，方程
(1) 的左右两边（LHS, RHS）可以分别表示为∫

VP

(
(E + iη)I +∇ · (Γ∗(r)∇)− U(r)

)
G(r, r′) dV,(4)∫

VP

δ(r − r′) dV, (5)

其中 Γ∗(r)= h̄2/2m∗(r)。请注意，Γ∗(r)指的是与非

图 1: (a) 中心单元格，P，及其五个邻近的控制体积
单元格。虽然南部单元格的中心由小球表示，但该南部
单元格本身并未绘制。(b)P 与其他邻近单元格之间的
相对距离。

各向同性有效质量相关的非各向同性量。然后我们希
望将G(r, r′)，作为 r和 r′的连续函数，减少到一个与
(P, P ′) 相关的矩阵值，当我们对无限域中的所有控制
体积运行离散方程时。这样，RHS 的定义就正确地简
化为在 P 和 P ′ 离散空间上的单位矩阵。∫
VP

δ(r − r′)dV =

1 if P = P ′

0 otherwise
. (6)
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势能项通过以下近似来逼近 piecewise 近似∫
VP

U(r)G(r, r′)dV ≈ U(P )G(P, P ′)∆VP , (7)

这意味着我们将迟滞格林函数的平均值G和势能U(P )

与它们在单元中心的值 P 关联起来。相同的 piecewise
近似值将用于以下对角线项∫
VP

(E + iη)I G(r, r′)dV ≈(E + iη)I G(P, P ′)∆VP .(8)

动能项的积分利用散度定理简化为：∫∫∫
VP

∇ · (Γ∗(r)∇)GdV =

∫∫
SP

Γ∗(r)∇G · n̂dS, (9)

其中，SP 指的是单元格 P 的所有六个面，而 n̂是这些
每个面上的法向量。剩下的是要通过 closest 单元中心
的G值来近似方程 (9)的右侧。在此步骤中，必须谨慎
保持单元之间界面处通量的连续性。在单元中心的 FV
方法中，该要求通过使用调和平均数近似评估六个界面
处的 Γ∗ ≡ {Γ∗

x,Γ
∗
y,Γ

∗
z}值来满足被强制执行 。具体而

言，东部界面的 Γ∗
x 由被给定通过

Γ∗
xe

=
Γ∗
EΓ

∗
P

βΓ∗
E + (1− β)Γ∗

P

, (10)

给出，其中 β = δxe−/δxe 和 1 − β = δxe+/δxe，参见
图 1(b) 的几何距离。Γ∗

x 在西部界面上，Γ∗
xw
，被评估

通过相同的关联关系，除了 Γ∗
E →Γ∗

W，β= δxw+/δxw

和 1−β = δxw−/δxw。Γ∗
y 在南部和北部界面，以及顶

面和底面界面的 Γ∗
z 必须以相同的方式进行评估。关于

界面上通量连续性的细节可以在参考文献 [38]中找到。
FV 方法的一个关键优势在于，在界面处使用相邻单元
中心的值来评估 Γ∗，解决了如前所述的 FD 离散化方
案的主要限制。然后，方程 (9)的右侧可以用(
Γxe

GE−GP

δxe
−Γxw

GP −GW

δxw

)
∆Ayz+

(
Γyn

GN−GP

δyn
−

Γys

GP −GS

δys

)
∆Axz+

(
Γzt

GT −GP

δzt
−Γzb

GP −GB

δzb

)
∆Axy,

(11)

进行近似，其中 Ayz=∆y∆z，和 Axz 以及 Axy 代表相
应的区域。将方程组（6）-（8）和方程（11）中的近似
值代入方程（4）和（5），使它们相等，并将所有项除
以 ∆VP，方程（1）简化为

− aWGW − aBGB − aSGS+
(
(E+iη) + aP −UP

)
GP

− aNGN − aTGT − aEGE = ∆V −1
P ,

aP = aW + aB + aS + aN + aT + aE ,

(12)

其中，材料和几何系数被合并为与六个相邻单元格相关
的系数序列，由

aW,E=
Γxw,e

δxw,e∆X
, aS,N =

Γys,n

δys,n∆Y
, aB,T =

Γzb,t

δzb,t∆Z
.(13)

式 (12)很有趣，因为 ∆V −1
P 出现在右边。这意味着格

林函数表示空间平均变量，并且具有正确的单位来评估
电子密度。我们将这些系数称为 a系数 s，当我们遍历
所有单元时，它们形成六个向量。值得一提的是 a-系数
与紧束缚参数之间的类比：中心系数 aP 对应于现场，
而其他的 a-系数代表跳跃能量。方程 (12)必须遍历所
有单元格，最终导致一个矩阵方程 [A][G]=[∆V ]−1，该
方程具有形式上无限的七对角矩阵 [A]。此后，我们将
此实现称为有限体积 NEGF（FV-NEGF）。

2.3. 应用边界条件并将 FV-NEGF约减到传输域

图 2展示了一个纳米线的示意图，我们使用它作为工具
来说明不同边界条件的实现。南、北、顶和底面必须采
用零 Dirichlet边界条件，而西和东面必须采用开放边
界条件。在将 [A]约简为约简域的有限大小矩阵之前，
我们需要对非开放边界面施加狄利克雷边界条件。

Left 

contact

Right 

contact

Transport domain

1 2 3 4 …

Σ!

Σ"
Y X

Z Supercells

图 2: 类似纳米线的 3D域的示意图，该域被离散化为
非均匀矩形控制体积。西方和东方面上最外层的单元
必须施加开放边界条件，而其余由红点指示的最外层
单元则必须施加 Dirichlet边界条件。

零 Dirichlet边界条件分两步应用于方程 (12)：(I)
通过从非对角线中消除与具有 Dirichlet 边界条件的
面相关的集合 {aS , aN , aB , aT } 中的任何项，(II) 通
过对角线项 (aP ) 内的相同项进行修改，使用 aS,N =

Γs,n/(δy
+,−
s,n ∆Y )和 aB,T =Γb,t/(δz

+,−
b,t ∆Z)。这里，狄

利克雷边界（Γs,n,b,t ）上的Γ∗的值是已知的，因此无需
通过调和平均来评估它们。关于细节的 实现的狄利克
雷边界条件可以在参考文献 [38]中找到。因此，handling
封闭边界条件实质上归结为校正六个 a系数向量。我们
强调上述方程仍然是针对半无限域的。为了处理西部和
东部面上的开放边界条件，总域应被划分为半无限左接
触区和右接触区，以及减缩传输域（即通道）。然后无
限矩阵方程 [A][G] = [∆V ]−1 can 可以重写为以下分块
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方程：[
AL ALC O
ACL AC ACR

O ARC AR

][
GL GLC GCR

GCL GC GCR

GRL GRC GL

]
=

[
∆VL O O
O ∆VC O
O O ∆VR

]−1

. (14)

集中于 G的中央列，我们可以得到 GLC、GC 和 GRC

的三个方程。使用矩阵代数，第一个和第三个矩阵方程
可以合并为第二个方程作为[
AC−ACLA

−1
L ALC−ACRA

−1
R ARC

]
GC=[∆VC ]

−1
.(15)

通常定义左和右自能为 ΣL = ACLA
−1
L ALC 和 ΣR =

ACRA
−1
R ARC 分别地，，使得上述关系可以写成

[AC − ΣL − ΣR][GC ][∆VC ] = [1]. (16)

将我们指的是 A−1
L,R 作为接触格林函数。注意 ∆VL 和

∆VR 没有出现在方程 (16) 中. 计算完整的接触格林函
数是不可行的，因为接触哈密顿量可能非常大。

我们可以进一步将传输域划分为一组超元胞，如
图 2 中标记的整数所示。此处，超元胞定义为共享相
同 x 坐标的全部控制体积的集合，xP。同样地，我们
可以将接触域划分为一组超元胞，尽管在图 2 中未显
示它们是 。这个额外的划分使我们能够充分利用接触
表面格林函数 gL,R 的概念来评估 ΣL,R。表面格林函
数实际上意味着只需要几个块的接触格林函数就可以
计算自能矩阵。然后，非零自能块的方程可以表示为：
[ΣL]11=A1,0 gL A0,1和 [ΣR]NN =AN,N+1 gR AN+1,N。
这里，A01[AN+1,N ] 表示左侧 [right] 接触的最后一个
[first] 超晶格和通道的第一个 [last] 超晶格之间的耦合
哈密顿量。FV-NEGF 的超晶胞排列还有两个主要优
势：（I）它允许实现 Sancho-Rubio方法 [42]以加速计
算 gL 和 gR，（II）它启用应用 直接递归算法 [43, 44]，
这应该被实现来使完整的三维量子传输模拟在计算上
是可行的。如果我们定义 [GC ]=[GC ][∆VC ]，则最终的
迟延格林函数矩阵形式将与传统的 FD-NEGF 或 TB-
NEGF 公式相同。虽然这可能看起来很平凡，但通过
FV方法构建 [AC−ΣL−ΣR]并不平凡，因为需要在所
有局部网格接口处强制执行守恒定律。量子输运理论的
其余部分——包括用进位GR、退位GA和较小（G<）格
林函数来评估传输函数（终端电流）和局部态密度（电
荷分布）等可观测量——保持不变。因此，我们在此省
略进一步的理论细节，因为它们可以在其他地方找到
[45]。

3. 代表性应用实例对于 FV-NEGF

为了验证我们的FV-NEGF方法的能力，我们考虑了通
过 3D芯壳纳米线的电子输运。纳米线由一个横截面积

为 2×2 nm2 的硅（Si）芯组成，在 yz平面中，嵌入一层
厚度为 2 nm 的二氧化硅（SiO2）包层中。这里，电线
从 0延伸到 12 nm 沿着 x轴。Si的 [100]晶体取向沿 z

轴排列。因此，Si核中的有效质量定义为m∗
z=0.9（纵

向）和m∗
x,y=0.2（横向）。对于 SiO2 包层，我们设定

m∗
x,y,z=0.5（各向同性）。Si与 SiO2之间的导带偏移 U

设定为 3.1eV。在图 3(a)和 (b)中，我们展示了我们的
横截面 FV网格和 3D域中的m∗

z分布。这里，在 yz平

0 0.5 1 1.5 2
E (eV)

0

2

4

6

8

T
(E

)
𝐸! = 0.59 𝐸" = 1.02 𝐸# = 1.10 𝐸$ = 1.36

𝐸% = 1.60 𝐸& = 1.79

𝐸' = 0.33

(b)
𝑚!
∗

𝑚#
(a)

(c)

图 3: (a) 横截面 FV网格。圆周上的点是边界点。(b)
三维空间中非各向同性材料属性的示例比例 m∗

z/me。
(c) 通过 FV-NEGF评估的传输函数。使用二维 FE方
法计算横截面模式，如插图彩色图所示。FE网格也作
为插图绘制。

面上的二维单元数量为 900，沿 x轴有 40个网格空间。
量子输运研究是通过一个自制的递归 NEGF代码进行
的。在图 3(c)中，我们绘制了传输函数 T (E)。对于有限
的能量范围，使得包含七个步骤。我们提醒读者，低温下
量子线的电流-电压特性遵循 T (E)，这显示出随着电子
能量 (E)（偏置电压）增加而典型的阶梯式增长（电导率
阶跃）。每个电导率阶跃对应传输中引入了一个新的横
截面模式。可以通过求解二维横截面区域内的薛定谔方
程（封闭系统）来评估传输模式，使用相同的输入参数。
此外，七个横截面模式和相应的本征能量通过有限元方
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法计算，并绘制为图 3(c)的内插图。显然，步骤的开始
与由 Ei 表示的本征能量对齐，从而确认了方法论及其
数值实现的正确性。LDOS(E)在截面 yz平面中的分布
类似于图 3(c) 中所示的模式分布（为简洁起见未显示
数据）。在这里，我们避免量化电子密度，因为我们的分

𝐸! = 0.57 𝐸" = 0.84 𝐸# = 1.28 𝐸$ = 1.33 𝐸% = 1.60𝐸& = 1.33

(c)

𝑧

𝑥

(b)(a)
𝑈 𝒓 (eV)

0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8
0

0.5

1

T
(E

)

1.2 1.25 1.3 1.35 1.4 1.45 1.5 1.55 1.6
E (eV)

0

0.5

1

T
(E

)

0.549 0.806

1.221

1.280 1.290 1.540 1.551

(d) - I

(d) - II

×
10
00LDOSL

LDOSR

(e) - I (e) - II

(f)
I II III

VIVI V

图 4: (a) 在三维域中的 U(r)（电子亲和力）。(b) 在
0DEG域中的有限元网格。(c) 通过有限元方法计算的
六个束缚态及其对应的本征能量。(d) 通过 FV-NEGF
计算的传输函数。(e)-I 从左 (LDOSL)[右 (LDOSR)]
到右 [left] 在 (d) 中箭头所指的能量处的局部态密度
LDOS[II]。(f) 在 (d)中的六个共振峰处的局部态密度
LDOSL。

析不涉及扫描源-漏电化学势。对于第二个示例，我们在
yz平面引入了两层 0.5 nm thick SiO2分离层（屏障）。
在此配置中，左侧和右侧的 1D线（每条长度为 2 nm）
连接到中心一个隔离的量子点 (2 nm)(0DEG)，形成了

一个 1DEG-0DEG-1DEG系统，图如所示于 Fig.4(a)。
在这里，我们修改了沿 x轴的网格样式，使得在两个势
垒之间的区域网格间距变得非常精细 (0.125 nm)。该系
统的传输特性可以如下理解：(I)电子从左侧 1DEG的
横截面模式隧穿到 0DEG（一个完全受限区域）的束缚
态，然后进入 向右的 1DEG（或反之），遵循平行隧穿
机制。(II)T(E) 中的峰值预计会在 0DEG 的本征能量
附近出现，但它们的展宽和能量偏移取决于 1DEG 导
线与 0DEG（量子点）之间的势垒特性，遵循共振隧穿
机制。在这里，由于势垒很高，展宽可能非常小，需要一
个精细的能量网格（dE）来准确解析共振峰。为了解决
这一问题，我们使用了三维的有限元方法，并数值计算
了 0DEG的前六个束缚态，见图如所示在 Fig. 4(b)和
(c)。然后我们在这些能量附近采用了更加精细的 dEs。
实际上，我们故意选择较薄的分隔器 (0.5 nm)来引起
共振峰轻微展宽。在图 4(d)(I)和 (II)中，以高分辨率
描绘了 T (E)中的共振峰。通过从图 4(d)(I)和 (II)所
示的共振能量中减去图 4(c)显示的本征能量，可以得
到共振能量位移。这些位移在几十分毫电子伏特的数量
级。此外，当 0DEG连接到右侧和左侧的 1DEGs时，
在 E4=E5和 E6=E7处的双重简并能级分裂。局部态
密度（LDOS）呈现了另一个关键结果 的在图 4(e) (I)
和 (II)中，我们绘制了来自左侧和右侧接触的局域态密
度（LDOSL和 LDOSR），其能量略低于第一个共振峰
[箭头见图 4(d)-I]，揭示了 1DEGs 的模式 2 与 0DEG
的第一束缚态之间的耦合。这些三维图表明来自右侧
和左侧接触的局域态密度泄漏如何贡献于总电子密度
n(r) =

∑
α∈L,R

∫
LDOSα f(µα)(dE/2π)，其中 f 是费

米函数，µ 是与接触相关的电化学势。图 4(f) 显示了
0DEG 区域共振峰值处的 LDOSL。三维分布与有限元
计算的束缚态（图 4(c)）相匹配，但存在能量位移。展
宽效应变得更加明显 [峰 5 在图 4(d) 中]，当束缚态与
1DEG的横截面模式不对齐时 (图. 4(f)-V)。

4. 结论

总结来说，我们提出了一种基于单元中心有限体积法实
现的 NEGF方法（FV-NEGF），用于建模低维器件中
的量子输运现象。FV-NEGF方法最显著的优势在于其
在应用于三维域中量子输运问题时表现出的非凡简单
性在于 。我们的方法自然支持非均匀网格，特别适合
于介观系统。此外，我们建立了介观 FV-NEGF框架与
微观紧束缚 NEGF（TB-NEGF）方法之间的联系。这
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一新实现对于建模无序系统尤其具有前景，因为它通过
将材料常数分配给 FV单元的中心，并严格遵守局部守
恒定律，将材料特性纳入量子输运中。我们通过两个代
表性例子验证了FV-NEGF方法，这些例子使用传统的
FD/FE-NEGF方法会比较难实现。尽管我们在本工作
中没有探讨完全耦合自洽 Poisson-NEGF模拟，但我们
相信FV-NEGF方法在这样的场景下能够成功执行。可
能的自洽方法允许使用统一网格处理 NEGF和泊松方
程，使得数值处理一致。
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