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推广的 S S H 哈密顿及其孤子解

林秋葆 周义 昌 刘金明
( 中山大学物理学系

,

广州 5 1 0 2 7 5 )

摘 要 使用紧束缚近似方法推导出推广的 s s H 哈密顿
.

比 aD vy do
,

孤子的哈密顿多了

一个表现电子近邻跳跃与晶格振动的辐合项
,

随后使用数值方法计算非线性方程的孤子解
.

对一些材料
,

与 D o
vy dvo 孤子解一致

,

对另一些材料
,

则产生不同程度的变形
.

关镇词 孤子解
,

紧束缚近似

分类号 0 5 7 2
·

2

有机导体材料的制备和应用在近 20 年来得到迅速发展
,

促进了一维系统的理论研

究
〔` ,

一个重要问题是电子与晶格振动相互作用的物理效果
.

早在 50 年代末
,

H ol s et in 就

研究一维链的电子与晶格光学振动模的相互作用
,

得到一个非线性方程的钟形孤子解
.

80

年代
,

D va y dvo 提出电子与晶格振动声学模的相互作用
,

也能导致钟形极化子的形成
〔 3 , ,

人们现在称之 为 D va y d o v 孤子
,

并用之解释动物肌肉收缩的能量传递
.

决定 D va y d o v
孤

子的哈密顿量
,

是作为一种模型提出来的
,

没有讨论过它的理论依据
.

本文使用紧束缚近

似方法
,

从电子与晶格的相互作用的基本形式出发
,

推导出电子与晶格相互作用的二次量

子化形式
.

结果发现
,

较之 Dva y d o v
使用的哈密顿

,

多了晶格振动与电子近邻跳跃藕合的

互作用项
。

对于不同的准一维材料
.

这一项对孤子形状有不同的影响
.

1 一维链的哈密顿的推导

在一维链
,

N 个电子的哈密顿量为

、
,

十 、 了
一

客〔磊
+

客
· ( X `

一
)

] ( 1 )

右边括号内第一项为电子的动能
,

第二项为晶格对电子的作用势
.

v( x
,

一 R
,
)表示第 l 个格

点对第 i 个电子的作用势
,

其中 R
,
~ la +

“ ,

表示格点位置
,

la 是平衡位置
, u ,

是对平衡位

置的偏离
.

值得注意的是
,

作用于一个电子上的总势 v (二 )二艺
。 ( 二一 R ` ) 没有周期性

.
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子轨道波函数满足
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定义电子场算符

必( x ) = 习献
x 一 R ,
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’

x( 一 R
,
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则哈密顿 ( 1) 式可写为
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了
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,
, d X

取 厂 = l 及近邻近似 (l’ 二 l士 1 )
,

则上式近似为

片
,

+ 片
, 、 习

。 。
C户C

`

习 J
。
( u `
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其中 J 。
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一丁
,
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才
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(X 一 ;
,
)〕 , ( X 一 *

`
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由于 V x( )不具有周期性 ( V x( + R
,
)笋V ( x ) )

,

J
。

仍然与
u `

有关
.

取到
u `
的一级项

J
o
( u 一) = J

。
+ Z u -

类似
,

跳跃积分取到一级项
, (·

才· !

一
) !

{
,

·

( X 一 * ,十 : ) 〔· (X ) 一 v ( X 一 * ` ) 〕 , ( X 一 * ` ) d X
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七 t。 + a ·
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将 ( 4 )式及 ( 5 )式代入 ( 3 )式
,

片
,

+ 片
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) C广C

止
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,
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, lC + C广lC 十 , )

严格地说
,

由于 V ( x )不具有周期性
,

跳跃积分 t 还是
。 `

的函数
,

我们暂且忽略不考虑
.

加上晶格振动动能和弹性能
,

并且选择能 t 的零点使
。。
一 J

。
= 。 ,

则一维链的哈密顿

片一
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ct + C广C
` + ,

) 一 a

名 (
u `+ :

一 u `
) (C,++

; C
`
+ 。 cl 十 : )

一 `

军
一。 C

`
+

不
〔
合̀ , + 1 ~

,

气了 才、 L U , 山 ,

艺

与文献 〔3〕比较
,

( 6) 式比 D va y d o v
的哈密顿多了一项

:

系数为
a

顿类似
,

我们称之为推广的 S S H 哈密顿
.

·

u 一)勺 ( 6 )

的项
。

但形式与 S S H 哈密

2 孤波解

在二次量子化表象
,

W an in e r 函数为 C广 }0 >
.

电子波函数是它的线性迭加

!必> ~

迭加系数 毛是振动态

习泞
`
( u , ,

… u 、 ,
, ) C,+ 10 >

,
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的函数
.

由定态方程 泞 }沪> ~ 引 沪> 可得
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:

所有
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.

则
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采取同一频率 炳 振动
,

忽略动能项
,

相当于对 芬作
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根据归一化条件及极值条件 aE /叙
`
= 0 ,

可得基态
“ ,

与奋之关系
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2 + a ( lr’ 氛一 ,

+
`

.

` )一 a (岁价+ ,

+
。

.

` )〕

将 ( 9 )式代入 ( 8 )式
,

消去
u , ,
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,
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L乙 一 下
.
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,

且取 。 为实数
,

贝“上式简化为

= 一 t。 (二
+ :

+ 价
一 ,

) 一 ( X
Z /材田若)炸一 ( 3 a Z /材创若) 〔好 (芬
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习-l1嵘
一

E一一
C令

应用徽扰方法解方程 ( 1 0 )
.

因为
a
是小 t

,

把不含
a
项的方程当成零级方程

,

则得到
。
氛 = 一 t 。 (氛

+ ,
+ 易

一 : ) 一 (丫 /初如活)灯 ( 1 1 )

方程 ( 1 1 ) 与文献〔3〕完全相同
.

其解是钟形孤子解
,

即

氛二 了石7百
s e e h (吞z / 4 ) l = l

,

2
,

… … N ( 1 2 )

其中
,

b = 2 2 /材田若t
。

( 1 3 )

是一个与链性质有关的参数
.

不同的 b 值表示不同的有机材料
.

卿

笃
。

·

` 。

:
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图 1 虚线为 aD
v y d o v

孤立子的几率幅
,

实线为
a

= 4 o X
,

5 0义和 1 0 0义时 S S H 哈密顿的孤子

解
.

取 b ~ 0
.

48

F ig
.

1 A e o m P a r
i
s o n o f t h e a m P li t u d e o f s o li t o n

i n d i f f e r e n t va a l n e w i t h a = 0 ( d a s h e d

li n e ) f o r
b ~ 0

.

4 8

图 2
。 ~ 0( 虚线 ) 与

。 ~ o
.

lx 的孤子几率幅

比较
,

b ~ 5
.

0

F ig
.

2 A e o m p a r
i
. o n o f t h e a m p l it u d e o f s o li t o n

i
n a ~ 0 ( d a s h e d lin e ) a n d a ~

0
.

1 ( s o l id li n e ) fo r b ~ 5
.
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我们使用计算机进行数值计算
,

以讨论
a 半 0 情况引起的修正

.

采用文献〔4〕的数据
:

t o
= 2

.

5 e V
.

图 1 的曲线表明
,

在 b ~ 0
.

48 时
,

只有
a ) 4 o X

,

推广 S S H 哈密顿的孤子解才发生对

于 D a v y d o v
孤子解有意义的偏离

,

因此
,

对于 b ~ 0
.

48 的材料
, a
项是不重要的

,

D va y d o v

的解是正确的
.

但是
,
b 值不同

, a
项的影响是不同的

.

图 2 是 b ~ 5
.

0 时的数值计算结果
,

图 3和 图 4

分别取 b 二 7
.

0 和 b 一 8
.

0
.

这 3 种情况都取
a ~ 0

.

1 X
.

我们看到
,

随着 b 值的增大
,

虽然
a
值都很小

,

但图 3 和图 4 已表明孤子解形状发生与 D va y d o v
钟形解有意义的偏离

.
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佰口F图 3
a = O (虚线 ) 与

a = 0
.

1x( 实线 ) 的孤子几

率幅比较
,

b = 7
.

。

F ig
.
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i
s o n o f t h e a m p li t u d e o f s o lit o u

in
。 = 0 ( d a s h e d l in e ) a n d a = 0

.

I X ( s o l id

li n e ) f o r
b = 7

.

0

a = 0( 虚线 ) 与
a ~ 0

.

I X (实线 ) 的孤子几

率幅比较
,

b = 9
.

0

A e o m P a r
i
s o n o f t h e a m p l it u d e o f s o li t o n

i n 义= 0 ( d a s h e d li n e ) a n d 。 ~ 0
.

1笑( s o li d

l in e ) f o r b = 9
.

0

由此可见
,

推广的 S S H 哈密顿量中比 D a
vy dvo 哈密顿多了的

a
项

,

对不同的准一维

链
,

此
a
项的作用大小将不同

:

对聚乙炔
,

b值为 0
.

48
,

没有影响
,

与 D va y d o v
结果一致

.

对

于大 b 的准一维材料
,

极化子的束缚能大于 1
.

8 75 e V 时
,

它将直接影响到极化子的孤子

解
.

a
项的出现给极化子的束缚能以很小的修正

,

对极化子的寿命结果
〔5 ,
也就没有影响

.

聚苯胺 ( P A N ) 的能隙的实验值 3
.

6 e V 〔 6 ,
与前理论值 3

.

1 e V 不符
〔 7, ,

推广的 S S H 哈密顿

所得结果
:

聚苯胺的能隙
,

聚 乙炔的能隙均与实验相符
〔的

.

由推广的 S S H 哈密顿量
,

也给

出了不同准一维材料的极化子孤子解的不同扭变
.
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简 讯

指压喷射塑料彩条研制成功

中山大学高分子研究所冯敏辉和何宜等已研制和开发成功指压喷射塑料彩条
,

这种

产品属国内首创
,

且 已先后向中山市永利日用化工厂 (雅黛 ) 和广东省化工学校高新技术

开发部转让制备技术
.

产品在广州市内和国内一些地区大商场已有出售
.

这种产品的研

制和开发不仅给人们的生活增添一份色彩
,

也由于这种产品没有噪音和环境污染
,

作为助

庆产品可望逐步得到人们的认识
,

在某些场合用以代替鞭炮和烟花
,

以避免燃放鞭炮和烟

花带来和可能带来的环境污染和火警
.

(何 宜 )
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