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异性现象 i属各一泰勒效应与能级分裂杨Na3 

冯胜奇
(韩山师范学院物理与电子工程系， 广东潮州 521041 ) 

摘 要: 依据杨-泰勒效应理论和量子理论，利用群论与对称性分析的方法探讨了 Na3 的杨-泰勒效应及其相
关问题。构建了 N屯的 E'③e' 系统的电声桐合哈密顿量， 利用么正平移变换将系统的哈密顿量分解为无声子激

发部分与有声子激发部分之和，由此计算出了系统的基态与激发态及其能量。结果表明，由于电声榈合作用的

缘故系统发生了杨一泰勒畸变。畸变使得系统在其势能面上形成了 4 个具有 C

个势阱中， Na句3 原初的二重简并的基态能级都将发生分裂。畸变还导致 Na句3 从 D矶轧3引h】对称性降低到 C

Na3 的振动频率发生了分解，频率的分解就意味着 Na3 在其振动平面上的各向同性遭到破坏而呈现出各向异性。
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Abstract : Based on the Jahn-Teller effect and quantum theory , the Jahn-Teller effect of Na3 was studied 

with using the methods of group the。可 and symmet叮 analyses. The vibronic Hamiltonian of the E' @e' 

Jahn-Teller system was constructed. The Hamiltonian of the system was separated into two parts using u­

nitary shift transformation , one part is the Hamiltonian of not having phonons excited , and the other part 

is the Hamiltonian of having phonons excited. The ground states and their energy of the system in each 

minimum were obtained , and the corresponding excited states and their energy in each minimum were al­

so derived further. It was found that there were four potential energy minima on the potential energy sur­

face of N a3 • N 0 matter which minimum the system was in , the original ground energy level of the system 

was split into two energy levels. The distortion leaded to that the symmet叮 of Na3 was lowered to C2v from 

D 3h and the vibration frequency of system was split. After the distortion , the isotropy of Na3 was destroyed 

and its anisotropy should appear. 

Key words: vibronic coupling; Jahn-Teller distortion; energy level splitting; frequency fission ; ani-

研究中人们发现， JT 效应是一个必须要考虑的因

素，它对材料的性能及其几何结构都有较大的影

响。比如铁电材料 LiNb03 的结构相变就起因于 JT

sotropy 

杨一泰勒 (Jahn-Teller，下文中简写为 JT) 效

应是自然界中普遍存在的物理现象之一。近年来人

们对这一现象进行了广泛和深入的研究。在材料的
才
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是 D3h群下的 E' 0 

对于 N屯的声子态可作类似的分析。因为 Na3
由 3 个 Na 原子构成，因此其原子核的运动具有 9

个自由度。其中 6 个自由度是描述 Na3 的整体平移
与转动。余下的 3 个自由度是描述 Na3 原子核的振
动。但是，并不是 N屯的所有振动频率都是互不相

同的，因为 Na3 具有 D3h对称d性，因此就会有一些

振动具有相同的频率。这些具有相同频率的振动就

构成了所谓的简并振动态。分析表明，在 Na3 的振
动中，有 2 个振动频率是相同的，这就形成了二重

简并的振动态，其对称性是 D3h群下的 e'。这一简

并振动态的存在就意味着 Na3 在某一平面 ( 实际

上就是这两个振动所在的平面) 上具有各向同性。

除了这一简并的振动态 e '之外， Na3 还存在一种非
简并的振动态 αl F。于是 Na3 一共有两种不同的声

子态 αl F 与 e ' 。这里我们用小写字母表示声子态，

以便与大写字母所表示的电子态相区别。

JT 效应是由系统的电声娟合作用而引起的。

但是并不是系统的任何一种声子态都能够与系统的

电子态发生娟合作用，只有满足下列条件的声子态

rp 才能够与系统的电子态 re 发生搞合作用 [ 12] • 

[ re ( r J ~ rp ( 1 ) 

式中[ re③rJ 表示电子态 re 的对称性直积，但

rp 不包含全对称性的声子态。应用式( 1 )就可以

分析 Na3 的电声桐合情况，根据群论可求得
[E' ⑧ E'J 二 α'1 + e' (2) 

上式表明，在 Na3 的声子态中，只有 e'声子态才能

够与其电子态 E'发生搞合作用，声子态 e'通常称

为 Na3 的活跃声子态。上述分析表明 ， Na3 的电子
态与声子态之间的搞合就是 EFJ稠合，相应的电

声搞合系统就称为 E'②e ' JT 系统。

1. 2 Na3 的 E'③e' JT 系统的电声藕合哈密顿量

对于任何一个 JT 系统，元论它是分子还是晶

体，要严格地求解这种复杂的量子体系往往是非常

困难的。因此在研究过程中，人们通常采用一些近

似方法。比较典型的近似方法有绝热近似和在绝热

近似基础上的 Born-Oppenheimer 近似。在这些近似

框架下，借助量子理论、配位场理论、群论，并利

用张量概念和等价算符理论可以构建出 JT 系统的
电声搞合哈密顿量为[日]

= L (生 +1μrω303γ) + L VrQ山+r，γ2μr2r，γ 

斗三三 V川r[ Qr j ( Qr2 J川rγ
""'r并A ， γr j ， r2

式中第一项是系统的振动能量;第二项表示系统电

51 

效应[ l ] ，激光材料红宝石晶体 Cr3 +: A12 03 以及鸽
铁矿和宋健矿铁磁材料的研究中都必须要考虑 JT

效应才能合理地解释这些材料的物理与化学特

性[2 -4] 
0 JT 效应通常发生在具有一定对称性的分

子与晶体等物质中。这一效应的发生将导致物质的

对称性降低，同时还伴随有系统的能级分裂、频率

分解与各向异性等现象发生。一些分子、离子、晶

体或者杂质半导体， 例如 Na3 、 c;+ 、 Pu4+ 、 C 60 、

GaAs: Cr3 + 等物质都具有一定的对称性，在这些

对称性物质 中常常会发生 JT 效应。对于 c;\

Pu4+ 、 C 60 、 GaAs: Cr3 + 等物质的 JT 效应，有多篇

文章进行过深入的探讨与研究[5 - 9 ] 。但是，关于

Na3 的 JT 效应的研究还很少也不够深入[叫 ，文献

[ 10 J 只是研究了 JT 畸变之后 Na3 的构型及其特
性，并没有探讨 Na3 为什么会发生 JT 畸变以及畸

变过程中能级分裂与频率分解等相关问题。本文着

重研究 Na3 的 JT 畸变和这些未决问题。

对称性原理指出:系统的对称性越高其结构就

会越稳定。因为 Na3 由 3 个 Na 原子组成，所以其

最高的对称性构型应该是等边三角形构型，其对称

性由 D3h群来描述O 这样似乎 Na3 具有 D3h对称性

时其结构就是最稳定的，但是，我们知道对称性越

高的系统就越容易发生 JT 畸变，畸变将导致系统

的对称性与基态能量同时降低而达到一个稳定的构

型。下面的研究表明 Na3 就是这样一个典型的 JT

系统。

冯胜奇: Na) 的杨一泰勒效应与能级分裂以及各向异性现象第 4 期

(3) 

Na3 的电子态与声子态以及 E'③e'

JT 系统的哈密顿量

Na3 的电子态与声子态及其电声精合情况分析

对于任何一个 JT 系统而言，系统的运动既包

含其电子的轨道运动也包含其原子核的振动。系统

的电子轨道运动态通常称为系统的电子态， 而原子

核振动态通常称为系统的声子态。研究表明，系统

的电子态与声子态的对称性都由系统对称群的不可

约表示来描述[ 11 ] 。对于具有等边三角形构型的

Na3 而言，其对称性群是 D3h' 因此 N屯的电子基

态由 D3h群的不可约表示来描述O 因为 JT 系统的基

态一定是简并的[叫 ， 因此 Na3 的电子基态必定是
D3h群下的 E'或者 EFF，它们都是二重简并的电子

态。现在的问题是: Na3 的电子基态究竟是 D3h 群

下的 E'还是 E"? 这就需要分析 N屯的基态电子结

构。分析表明，具有 D3h对称性构型的 Na3 的基态
电子结构是 α1 2eF l [叫，因此 Na3 的电子基态必定
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子态与声子态的线性相互作用 ; 第三项表示系统电

子态与声子态的非线性相互作用。根据式 (3) 就

可以求出 Na3 的 E'③e' 系统的电声桐合哈密顿量

H ， 结果为

H=Huzb+ H:)+ H:)(4 ) 

式中 HVib 、 H;;) 与 H江)分别为:

H Vib = 工( P2+ P2)+1μω2 ( Q~ + Q; ) ( 5 ) 
2μ ， ' ~ 2/ ' 2 

H斗) -几( Q, L, + Q 2 L2 ) ( 6 ) 

H~/ = VEE [ (Q~ - Q;)L, - 2Q,Q2L2J (7 ) 

其中 μ、 ω 表示 N句的振动态 e'的有效质量与有效

圆频率;矶 、 Q2 是振动态 e'的两个简正坐标 ， P， 、

P2 是其对应的正则动量。 VE 、 VEE是系统的电声搞
合系数。式 ( 5 ) 中的 HVib是系统的振动哈密顿量，

其 Sclωdinger 方程容易求解，能级就是已知的谐

振子能级(叫+问+ 1 ) 胁，是叠加到系统简并电

子能级上的振动能级，对电子能级的分裂并不产生

影响。式 (6) 、 (7) 中的 HJY 与 H江)分别表示系

统的一次电声搞合作用与二次电声祸合作用，正是

这两项导致了系统的能级分裂与 JT 效应的发生。

依据配位场理论与等价算符理论，轨道等价算符

L， 与 ι 可表示为:

1. = !_3(l: 一 l: ) T J3( l)γ + lJ,) 
l =2J;L2= 与 y

( 8 ) 

式中仁、 ly 是轨道角动量算符的克、 y 分量。用 I x 

>、 I y> 表示系统基态 E'的两个态矢量，并引人

和这两个态矢量相关联的第三个态矢量 I z> ， 这

三个态矢量共同构成了轨道角动量 l = 1 的完备子

空间。定义轨道运动态的产生算符町、 c; 与 cJ

为 [7J • 

C; I 0 > = I x> ; C; 10> = I Y> ; C; I 0 > = I z> 
( 9 ) 

式中 I 0 >是轨道真空态，另外还可以定义轨道运
动态的涅灭算符 C，、 C2 与 C3 : 

c, I x> = 10> ; c21 Y> = 10> ; C3 I z> = 10> 
( 10 ) 

选用原子单位 n = 1 ，利用轨道运动态的产生与涅
灭算符可以得到:
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( 11) 

根据上式可得轨道等价算符 L， 、 L2 的矩阵表示为:

1. = 
_ J3{ 1 0 L L = 

_ J3( 0 1 \ …一一I 2 飞。 一 1 J' ~2 -
2 飞 10 )

( 12 ) 

-14

i
t
-

-1

·· 

--

2 Na3 的 JT 效应与能级分裂以及

频率分解

任何一个 JT 系统的能量既有其电子运动的贡

献也有其原子核振动的贡献。因此系统的能量 E

是其电子运动能量 E 与原子核振动能量 Ep 之和，

即 E =Ee + Ep 。在 JT 效应的研究中，我们关心的

往往只是系统的基态， 而系统的基态对应着系统的

电子运动能量 Ee 与原子核振动能量 Ep 均应为最小

值。显然 ， EP 为最小值就意味着系统的声子数为 0

亦即系统没有声子激发。这样，系统的基态就是没

有声子激发的状态 I XeO ; 0 >。其中 I XeO > 表示

电子运动能量为最小值的系统电子基态 ， 而 I XeO ; 

0> 中的 0 是指系统的声子数为 0。显然 Na3 的电

声搞合作用一定会导致 Na3 发生 JT 效应，这就是

Na3 的 JT 畸变。在许多情况下，系统的一些特性

仅仅只需考虑系统的电声搞合线性作用项(即只

考虑式 (4) 中的前两项)就能够得到合理的解

释，系统的能级分裂等现象就是如此。其实，这就

是微扰论的思想与方法，此时我们将式 (4) 中的

前两项作为系统的哈密顿量 Ho ， 而将最后一项

HJP作为微扰项。在数量级上， H;;) 正比于原子核
的振动位移。(微小量)的平方，而由式 (4) 的

前两项所构成的系统哈密顿量 H。 中的最小项也只

是正比于 Q 的一次方，这样微扰项 H;:) 就会远远
小于 Ho ， 因此完全符合微扰论方法的要求。下面

我们首先考虑由 ( 4 ) 式的前两项构成的 H。所导

致的系统 JT 效应(即一级 JT 效应) ，然后再计入

微扰项 H:) 的影响(即二级 JT 效应 ) 0 N屯的一级
JT 效应的哈密顿量 H。 为:

风土(P? + P;) + 护ω2

( Q? + Q; ) + 几 ( Q, L, + Q 2 L2 ) ( 13 ) 

如上所述，在 JT 畸变后，系统的基态是没有声子

激发的状态 I XeO ; 0 >。 而由( 13 ) 式所表示的

系统哈密顿量通常是有声子激发的，为了求得没有

声子激发的系统基态，需要将系统的哈密顿量 Ho
分解为两部分，其中一部分是没有声子激发的，而

另一部分是有声子激发的。在量子理论中，这就相

当于对系统作一个么正变换，在下面的讨论中，我

们发现这是一个平移变换。现在探讨如何通过一个

么正平移变换来确定系统的基态。

2. 1 系统哈密顿量的二次量子化以及 N屯的基态

与激发态及其能量

为了简化计算并方便讨论，我们引入声子产生



H'2 = ñω ( α l α: +α;α2 ) -

hω 工人n( α; +αrn ) + WE L ( α; +α川 ) Lrn 

因为 H' ， 不含有声子产生与涅灭算符， 因此 H' ， 就

是没有声子激发的系统哈密顿量。 而 H'2 含有声子

的产生与涅灭算符 ， 故 H' 2 就是有声子激发的系统

哈密顿量。 如上所述，系统的基态是没有声子激发

的状态 ， 因此系统的基态就完全由 H' ， 确定。这样

通过求解由 H' ， 所决定的 Schrödinger 方程就可以得

知 JT 畸变后系统的基态及其能量， 从而就能了解

系统的能级分裂情况与系统的 JT 效应强弱。注意

到 HFl 中存在我们所引人的待定物理参量 λ l 、 λ2 , 

因此系统的基态对应着的 λ l 、 λ2 必定使得系统的

能量 E ( λ ， ， λ2 ) 应该为最小值 ， 即满足下面的条

{牛 :
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α 1 =-L-飞μωQ ，十 iP， ) 
l2t雨「 ‘

( 14 ) 

α2=J二(μωQ2+ iP2) 
气( L J.LW 

( 15 ) 

利用声子产生与涅灭算符可以将系统哈密顿量 H。

表示为二次量子化的形式 :

Ho = ñω(αlα:+ α; α2) + 

WE [ ( αJ+ α ， ) L ， + ( α; +α2 ) L2 ] (16 ) 
式中 WE = 几 ( 2，μ正川 -川是等效电声桐合系数。 引

人如下的么正平移变换[ 8 ， '4 J • 

= exp [ 工人凡 ( αm 一 α ，: ) ] 
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算符 αJ 与声子j里灭算符 α'" ( m =1 ， 2 ) 。选用原

子单位 ñ = 1 ，其定义为:

中 J=(μωQ ，一♂， ) ; 
γ LJ.Lω 

牛 气1 (μωQ2一 iP2 ) ; 
气 2μω

。 E ( λ 1 ， λ2 ) a E ( λ ， ， λ2 ) =0 
。 λ ， a λ2 

由此求得的不同的 ( λ ， ， λ2 ) 对应着系统不同位

置的势阱。利用式 ( 12 ) 可以得到没有声子激发

的系统哈密顿量 H' ， 的矩阵表示为:

( ñω(λ?+λ;) + f3Àl WE f3À2 WE 丁
H' , = 1 f3À2吼叫:+λ;) -!fλ ， WE J 

(23 ) 

所对应的久期方程可得到系统的能

( 22 ) 

求解式 (23 ) 

量为:

E平 = ñω ( λ?+λ; ) 平 WE 气/3(λ:+λ; ) (24 ) 
其中 ι 与 E + 分别表示系统的基态与激发态能量，

依据上述讨论，系统的真正基态能量应该是 ι 的

最小值。这样，按照式 ( 22 ) - ( 24 ) 就可以求

出系统的基态及其能量，结果列于表 1 中。在此基

础之上，我们还可以进一步求出系统的激发态及其

能量，结果也列于表 1 中。

= S ( λ ， ， λ2 ) 

(17) 
式中 λ l 、 λ2 是两个待定物理参量，它们描述了系

统的势阱位置。利用声子产生与涅灭算符 α川、 α;

的对易关系 [α'" ， α ，~J = omn (m , n = 1 , 2) ，可

以证明:

S- ' α nS = α-λ ， S-' α ~S = α+λm 

(18) 

上式表明，么正平移变换后的声子产生与涅灭算符

等于变换前的算符减去参量 λ "， 0 这就相当于将声

子空间中的坐标轴平行移动一个 λm 的距离。正是

因为这一特性，我们把这一变换称为么正"平移"

变换。 将 么正平移变换 ( 17) 应用到 由式 ( 16 ) 
所表示的系统哈密顿量 H。 中可得:

H'o = 了1 ( λ ) Ho S ( λ ) = H'I + H'2 

式中 H' ， 与 H' 2 分别为:

H'I = ñω ( λ?+λ; ) - 2WE ( λ l L ， + λ 2L2 ) 

( 20 ) 
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表 1 各个势阱中 E'③e ' JT 系统的基态与激发态及其能量1 )

The ground states and excited states and their energies of the E'@e ' JT system in each minimum 
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从表 1 中可以看出 ， E' ( e' JT 系统存在 4 个

势阱，系统在这 4 个势阱中的基态与激发态的能量

都是相同的，这表明这 4 个势阱应该具有相同的对

称性，在下→节中我们将得失知日这 4 个势阱者都F具有

C 

合作用之后计算出来的，因此它反映了系统的 JT

畸变。从这些结果中我们可以得到下面的结论:系

统的电声桐合作用导致系统发生了 JT 畸变，畸变

使得系统在其势能面上形成了 4 个对称性为 C2v 的
势阱。无论系统处于哪一个势阱中，系统原初的二

重简并的能级都将发生分裂，分裂后的两条能级分

别为基态 Eg 与激发态 Ee o 能级分裂的大小 ð..E = 

Ee-Eg 二 3WE
2/胁，这表明系统的电声搞合越强烈

( 即 WE 越大 ) 则系统的能级分裂就会越大。需要

指出的是，这里计算出来的能量是以系统畸变之前

的能量作为参考点的，因此它反映了畸变前后系统

能量的变化。表 1 中的系统基态能量 Eg 是负值，

这说明畸变后系统的基态能量比畸变前的基态能量

降低了 IEg l =3WE 2/4胁，正是能量的这一降低使

得系统经过 JT 畸变就达到了一个稳定的构型。以

上只是考虑由式 (4) 中的前两项所引起的系统一

级 JT 效应。利用微扰论的方法，计入式 (4) 中

最后一项 H:)( 即微扰项)的影响，可计算出 4

个势阱中系统的能量修正值分别为:

之再 V~ ,? VF.F. 
E'gl= - E'g2 = 亏二(~)L 'T~ß; 

。 μω V E

E' g3 = E' g4 = 0 ( 25 ) 

之 J3/ V~ ,? VF.F. 
E'el=-E'e2= 一寸二(~)L 'T~ß; 

。 μω V E

E' e3 = E' e4 = 0 ( 26 ) 
式中 E'gn与 EFm分别表示在第 n 号势阱中系统的基

态与激发态能量修正值。式 (25 )与 (26) 表明，

计入式 (4) 中的最后一项，即考虑系统哈密顿量

所有项的影响之后，上述关于系统 JT 效应的定性

结论仍然成立。当然，计入微扰项 H2)后的系统二

级 JT 效应与一级 JT 效应的能级位置及能级分裂大

lii 
、

.
.

.

、

i
I
K
o
r
o
-

-

." 

小会有一些微小的差别。

2.2 N屯的 JT 畸变方向与能级分裂的群论分析

当系统的电子态与声子态发生桐合作用时，系

统就一定会发生 JT 畸变。系统能够发生 JT 畸变的

必要条件是式( 1 )。但是由式( 1 )并不能确定系

统的 JT 畸变方向。 Jotham 与 Kettle[15 J 经过仔细的
分析与研究，指出系统的 JT 畸变方向应该满足如

下的两条定则:①系统畸变后的子群必定是系统的

活跃声子成为该子群的全对称性表示的子群。②不

:
··i 

存在满足定则①的中间过渡子群(即从初始点群

到中间过渡点群再到最终点群存在→个对称性的有

序降低)。利用群论与上述两条定则可以得知，

Na3 的 JT 畸变方向应该是 D3h→C川也就是说 JT

畸变将导致 Na3 从具有等边三角形对称性的 D3h构

型降低到只有等腰三角形对称性的 C2v构型 O 至于

对称性破缺之后 ， Na3 的能级如何分裂则需要作进

一步的分析与探讨。研究表明[53] ，在 JT 畸变后，
Na3 的电子基态应该是 D3h群下的系统原初电子基

态 E'到畸变后系统的终态群 C2v 的对称性分解态。

依据群论 ， E'的对称性分解为 E'→A I + B20 因此，

经过 JT 畸变， N屯的基态 E'将分裂为两条能级，

这两条能级分别是 C2v群下的 AI 与 B20 这里还有

一个未决的问题就是 : JT 畸变之后系统的电子基

态究竟是 AI 还是 B2?分析表明，系统的电子基态
有可能是 AI 也有可能是 B20 利用表 1 就可以得出

这一结论，这是因为系统在势阱 1 中的基态与激发

态恰好就是势阱 2 中的激发态与基态，因此，假如

畸变后 Na3 在势阱 1 中的基态是 AI 而激发态是矶，

则在势阱 2 中 Na3 的基态就是 B2 而激发态则是A10

Na3 在势阱 3 、 4 中的情况是完全相似的。这就表

明畸变后 Na3 的电子基态有可能是 AI 也有可能是

鸟，需视具体情况才能决定。

2.3 Na3 的频率分解与各向异性

1. 1 节中的分析告诉我们: Na3 的振动自由度

是 3。在这 3 个自由度的振动中，有两个振动频率

是相同的，这两个频率相同的振动就构成了二重简

并的振动态 j。二重简并振动态 e'的形成就意味着

在其振动平面上 Na3 具有各向同性。但是，系统的

电声搁合作用导致 Na3 发生了 JT 畸变，畸变使得

Na3 从 D叭3h对称性降低至到UC
发现，畸变后的 Na3 一共有 3 个不同频率的振动，

它们对应的声子态是 C2v群下的 2α1 与 b20 因此对

称性破缺后 ， N屯的振动频率就由原来的 2 种增加

到现在的 3 种，故其频率发生了分解。频率分解的

原因就是畸变后系统的对称性降低，因此其简并振

动态减少，而非简并振动态则相应增加，因而系统

的频率就发生了分解。研究表明，畸变后系统的声

子态(即振动态)应该是 D3h群下的系统原初的声

子态矶、 e'到系统畸变后的终态群 C2v 的对称性分

解:

41 →αl;eF→ α1 + b2 (27) 

上式表明， JT 畸变之后， Na3 原来的全对称性声子
41 仍然是 N屯的全对称性声子，只是 αrl 现在变
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成了 C2v群下的 α1 ，而 Na3 原来的二重简并的声子
态 e'分解为两种非简并的声子态，它们具有 C2v群
下的 α1 与 b2 对称性。因此 JT 畸变之后， Na3 就由
原来的 2 种振动态 αl F 、 e'分解为现在的 3 种振动

态 2α1 、 b2 ， 这 3 种振动频率在 Na3 的红外光谱与

拉曼光谱中都能够观测到。振动态 2αl 是指 Na3 的

这 2 种振动态都具有 C2v群下的 αl 对称性，但是需

要指出的是:尽管这两种振动态的对称性是相同

的，但是它们的振动频率通常是不相同的，实验上

也证实了这一论断[叫。由此可见 系统的 JT 畸变
导致 N屯的振动频率发生了分解，而振动频率的分

解就意味着 N屯的各向同性遭到破坏，亦即 Na3 表

现出了各向异性。

3 结论

本文依据 JT 效应理论和量子理论，利用群论

与对称性分析的方法探讨了 Na3 的 JT 效应。文中

不仅对 Na3 的 JT 效应进行了静态分析，而且还对

其动态过程进行了理论计算。从这些分析与计算中

可以得到如下的结论:

1) Na3 的电子基态具有 D3h群下的 E'对称性 ，

这是一个二重简并的电子态。 Na3 的声子态具有

D3h群下的 αl F 、 e' 对称性，其中只有声子态 e' 是

Na3 的活跃声子态。 Na3 的电声桐合模式是 EF - eF

桐合，所形成的电声桐合系统就是 E'③e'系统O

2) 由于电声搞合作用的缘故，在 Na3 的势能
面上形成了 4 个对称性为 C2v的势阱O

3 ) 元论 Na3 处在哪一个势阱中 ， Na3 原初的
二重简并的能级都将发生分裂。因此 JT 畸变导致

Na3 的能级简并性完全被消除。显然 ， Na3 的能级
分裂与能级简并性的消除就意味着 N屯的对称性一

定会降低。

4的) J汀T 畸变导致 Na句3 从具有等边三角形对称性

的 D

型 O 亦即 N屯的 JT 畸变方向是 D3h→C2v 0 

5) JT 畸变使得 N屯的基态能量相对于畸变前

降低了 I Eg I =3WE
2/4胁。正是能量的这一降低

使得 Na3 在畸变后就形成了稳定的等腰三角形对称
性构型。

6) JT 畸变导致 N屯的能级发生分裂 ， 能级的

分裂大小为 ð.E = 3 WE
2 /胁。因此系统的电声搞合

越强则系统的能级分裂就越大。

7) JT 畸变导致 N屯的振动频率发生了分解。

频率的分解就意味着 Na3 在其振动平面上的各向同
性遭到破坏而呈现出各向异性。

参考文献:

[ 1 J 吴建斌，王志成. Jahn-Teller 效应和 LiNb03 的结构相

变(ill)[JJ. 物理学报， 1991 ， 40(8) :1320 -1328. 

[ 2 J 殷春浩，张雷，赵纪平，等.红宝石晶体的基态能级分

裂及 Jahn-Teller 效应 [J J .物理学报， 2006 , 55 ( 11 ) : 

6055 -6060. 

[3 J ROUT G C , NILIMA P , BEHERA S N. Model study of 

physical properties of manganite system [J J. Physica B , 

2007 , 387: 259 - 270. 

[4 J ZHENG G H , MA Y Q, ZHU X B , et al. Effects of Cr 

dopir吨 in elec川tron叫oped ma吨am让te臼s LaO. 9 TeO. 1 M凶3 [J J . 

Solid State Communications , 2007 , 142: 217 - 222. 

[ 5J 汪蓉，朱正和，杨传路.ci+ 的几何构型和 Jahn-Teller

效应 [J J . 物理学报， 2001 ， 50 ( 9) :1675 一 1680.

[6J 黄辉，李权. Pu4+ 的几何构型和 Jahn -Teller 效应[1] . 

原子与分子物理学报， 2003 , 20(7) : 409 -412. 

[7J BATES C A , DUNN J L , SIGMUND E. An analysis of 

the T( (e +乌) Jahn-Teller system with strong coupling 

[J J. J Phys C: Solid State Phys , 1987 , 20: 1965 -

1983. 

[ 8 J DUNN J 1. Strongly coupled orbital t1"位r呻‘

systems[ J口J. J Phys C: Solid State Phys , 1988 , 21: 383 

-399. 

[ 9 J ZHOU Y Y. Oþtical absorption spectra and dynamic 

J ahn -Teller effect of V2 
+ ions in ZnSe [ 1]. Z N aturfor­

sch ,2008 , 63a: 830 -838. 

[ 10J 张培鸿，杨金龙，刘磊，等. Na3 的电子结构与构型
[JJ. 物理学报， 1997 ， 46(5): 0870 -0877. 

[ 11 J BISHOP D M. Group Theory and Chemistry [MJ. Lon­

don: Oxford University Press , 1973: 151 -160. 

[ 12J 朗道，栗弗席茨.量子力学(下册) [ M]. 北京:高等

教育出版社， 1981: 128 -134. 

[ 13 J 冯胜奇，方海，邱庆春.在群论框架下，电子三重态
与声子搞合的理论研究[ J J .物理学报， 2011 , 60 

(1) :0544 - 055 1. 

[ 14 J 邱庆春. T1 u ⑧hg 杨一泰勒系统 :D5d势阱中的各向异

性现象[JJ. 物理学报， 2003 ，但(4) : 958 - 969. 

[ 15 J PEARSON R G. Symmetry rules for chemical reactions: 

Orbital topology and elementary processes [ M J . New 

York: Wiley , 1976: 76-87. 

ji 

. 




