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一维单原子链中电子的运动

周 义昌 余超凡

( 中山 大学物理学系 ) ( 广 东教育学院物理学系 )

摘 要 应用相干态方法讨论一维链中的电子与晶格声学振动模的非微扰作用
,

给出亚声

速和超声速孤立子解及孤立子的形状
,

并指出在适当条件下可简化为D a v y d o v 孤立子
.

关键饲 孤立子
,

亚声速与超声速

幸 在讨论晶体中电子运动时
,

通常第一步是假设晶格原子都处于周期排列的平衡位置

上不动
,

电子能级形成带状
,

电子状态为扩展全晶体的布洛赫波
,
第二步则把偏离平衡

位置的晶格振动对电子作用视为微扰
,

微扰效果之一是对电子散射形成电阻
.

但电子与晶格振动的相互作用可以是很强的
,

以致不能认为是微扰
.

电子引起晶格

极化又反过来作用于电子本身
,

并降低它的能量
,

极化趋向于跟随电子运动
.

可以将电

子 和它的感应极化场的联合体视为一个准粒子
,

通常称为极化子
,

极化子概念是 L a n d a u

在 1 0 5 5年首先提出的〔’ 〕
,

F r 6 h l i e h
、

L e e
等人和 H o l s t e i n 对它也进行 了大量的理 论研

究〔2
~

` 〕
.

晶格振动一般包含光学振动模和声学振模
,

而上述文献讨论的都是电子 与光

学振动模的相互作用效果
。

电子与声学模的相互作用
,

直到近十多年来 D
a v y d o v

的一

系列研究工作之后 〔6 ” 〕 ,

才引起人们更多的关注
.

D o v y d o v
证明

,

在一维链中
,

电子

与晶格振动的声学模的相互作用
,

虽然是短程的
,

但也可 以形成双曲正割型 的钟形孤立

波
.

人们称这种孤立波为D a v y d o v
孤立子 〔7〕

,

D va y d o v 孤立子稳定存在的条件是传播

速度小于链的声速
。

文献 〔8〕考虑一维链中近邻格点互作用存 在非简谐项时
,

大于声速

和小于声速的孤立子都可存在
.

但若只考虑近邻格点的简谐作用时
,

只能存在亚声速孤

立子
。

本文将证明
,

如果自洽地处理运动方程的连续极限
,

不必如 D a v y d o v 那样引进格点

与格点的非简谐作用
,

在一维链中也可以存在超声速和亚声速的孤立子
.

本文 还将给出

形状不同于文献 〔5~ 8〕的孤立子
.

文中还讨论了电子
一

声学振动祸合常数不同大小 时 非

线性方程的解
,

结果表明
,

祸合常数很小时
,

给出 D a v y d o v
孤立子 , 祸合常数增大

,

只要满足】。 2砂护 ! < 1 时
,

我们仍得到孤立子解
.

1 哈密顿量与运动方程

考虑电子与晶格的声学振动模的互作用
,

一维晶体可 以简化为一 维单原子链
,

设考

本文 1 9 9 1年12 月 11 日收到
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虑单原子链上有一个多余电子的系统
,

系统的哈密顿量

H 二 H
e + H 权 b + H i

电子哈密顿量

H

一
D
干(

C
;
一C , + C

亨
C卜 !

)

叮 及 cl 表示格位 l上的电子产生 及湮灭算符
,

D 是 最近邻跳跃矩阵元
,

( 2 )式给出

电子能带

。
( k ) = 一 ZD e o s k

a

a 是晶格常数
,

电子能带中心位于。 二 。处
,

能带底在 一 ZD
.

晶格振动项

H一 b 二

千〔
`p : /

ZM ) `

晋
K

。

`!
!̀

一
)

2

〕 “
3 ,

式中的 ul 表示格点 I对平衡位置的偏离
,

lP 为相应的正则动量
,

M为格点原子质量
,

K 。
是

恢复力系数
.

( 3 )式完全忽略 3 次方以上的非简谐作用
.

电子与晶格声学振动模的互作用
,

可采用 B a dr e e n 一
S hot k l y 形变势模型 〔’ 〕

.

晶格

振动
。 :与ul 一 :

的差异 ( uI
一 : ,一 ;

)导致晶格距离的相对变化

乙I == (
。 l一 u l

一 :
) /

a

对能带底部的电子产生正比于山的作用势叼 I
(

c
为比例常数 )

,

在二次量子化表象

万 ` = 习 < 21
` 刁 , I> e +l e ,`

万I ,

} l> 及】l , > 是电子的瓦尼尔 ( W
a n n i e r

) 函数
,

显然矩阵元 < l } (
a
/

e

) (
。 。 一 : `。 一 :

)】l尸> 是

对角的
,

即

< 11(
a
/

c
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产
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于是得
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)C矛C
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( 4 )

式中的 g = a/
`
为电子

一

晶格声学振动祸合常数
.

综合 上述的 ( l )
、

( 2 )
、

( 3 )
、

( 4 )式
,

系统的哈密顿量为

、d阅
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〕
电子消灭算符 c

.

的运 动方程为
,` d C , _ _ _ _ _

_
,

_ _
、 , 、
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这是 一个非线性算符方程
.

利用 G l a u b e r
的相干态 〔` 。

·

}梦 > = n }山
>

l
( 7 )
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可以得到电子在格位 l上的概率幅方程
。

这里的数值 lA及态 】lA > 是 电子消灭算符

征值及本征函数
,

即

C I }A z> = A z }A I>

电子 在
`

l格位上的概率幅为

lA = < 梦 }lC }梦 >

相应式 ( 6 )的概率幅方程为

C ,的本

、 、产`、户00OU
了̀、了̀、

` ,

擎
= 一 。 ( , ;

+ : + , :
一 :

)
十 。 (
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) , :

U `

求总哈密顿量 H的平均值
,

得

: 二 < 。 }。 .。 > =

或哎
一 ” l(A

一 + lA 一卜 。 ul(
一 ul 一 )
司

+

命式
+

合
K 。

(
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)
名

}
使用经典哈密顿方程处理晶格振动

,

得到

公1 = 日E /口P 一= P z/ M

( 10 )

乡l == 一 口E /口
u l =

由此不难得到
。 l满足方程

一 。 (通护通
,一 A乳

: A ,十 :

)
+ K 。

( Zu ` 一 “ ,
十

广
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勺

不 f = 一
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( 9 ) 及 ( 1 1) 是描述一维链 电子和晶格声学振动的基本方程
.

( 1 1 )

2 连续极限与孤立子解

东
2

.

1 连续极限

设电子运动概率幅 lA (O的变化空间尺度远大于晶格间矩
,

可以采用 连续 模 型
.

八

连续模型近似中
,

我们对方程 ( 9 )及 ( 11) 的任何离散量都取到二级微商项
,

即

A I ( t ) 二 A ( x
, t )

u l (
t
)

== u
(
x ,

t )

, ,
士 :

( : )二 A (X
, , ) 士

·

吴
A ( X

, `
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A ( X
, , )

u
( x ,

t )即竺r一2。 ,一 “ )汀
·
(
x , ` ,士

。

吴
“
` x , `) +

于是 ( 9 )及 ( 1 1 )式变为

,擎
= 一 :

DA
一

aDz 嘿
+ 。
冷

A一 夕犷
Q丁 O 乙

“ O X 艺

J Zu

一

—
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育
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豁
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( 13 )

其中

为声速平方值
。

( 12 )及 ( 1 3 )不同于文献 〔 5 〕
,

因为我们作连续近似时
,

所有量统一地取

得二级微商项
。

设运动方程 ( 12 ) 及 ( 13 )具有如下形式的行波解
:

A (
x ,

t )
== 功(专)

e “ k劣
一 “ t + 甲

) ( 1 4 )
。
(
x ,

t )
= u

(考) ( 1 5 )

若== x 一 v t ( 1 6 )

代入方程 ( 1 3 )
,

可得

`
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一
“
,
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积分一次得

· : =

〔瓦而
豆
丈戮丁 )沙

2 +
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’
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其中
: = 。

/
。 。

将 ( 1 4 )及 ( 2 5 )代入 ( 1 2 )
,

并令

U = 夕2
/〔ZD a ZK 。
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可得
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其中

对 ( 19 )式积分一次得

(价: )
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(“
2 一 U功

,

) ( 1一 U a ,价,

)
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2
.

2 孤立子解

如果电子
一

晶格声学振 动藕合使式 ( 20 )分母的】。 。 2

护 !《 1
,

对 ( 20) 式作展开
,

得

( 价: )
, = 功

,

( “
2 + c : 功, + c Z

价
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) (川
其中

c : = 一
U ( 1一 产
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)

, c : = 一 U Za Z

令 功2
(君) = 1 / f (雪)

代入 ( 2 1)
,

可得厂(约满足的方 程
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森

于是 ( 22 )式整理为

冽卜 一一卫立-
-

_ _

侧 ( f 一 a
)
“ 一口

2

在户> O 条件下
,

对上式两边积分得

2产(若一若
。
) = e o s h

一 `〔 ( f 一 a
) /口〕

按照 ( 1 4 )式
,

电子概率幅的包络

功(省) = 1 / 〔a + 夕
e o s h Z产 (若一 省

。
)〕

` / 2

等价的形式为

劝(夸)
二 z /〔 (

a 一夕) + 2夕
e o s

h
“产(夸一言

。

) 〕
` ,“

或

功(考) == i /〔 a + 夕+ 2夕
5 i n h Z

(若拼一若
。

)〕
` 了2

当“ 一夕《 2夕
,

这对应祸合很弱的情况
.

我们的孤立子解简化为D ay y d o v

立子解 〔` “ 8〕

功(若)
=

屯
。 e 。

h ; (言一古
。

)

识 2口

( 2 5 )

( 2 6 )

( 2 7 )

给出的孤

( 2 8 )

3 孤立子解成立的条件

由于 u ( s讯 h x < 十 co
,

孤立子解 ( 2 7 )成立的条件是
:

( 1)口> 0
.

从定义 ( 2 4 )式
,

取

“ =

命
,U“ + “ ’ · `

, ’ ( 2 9 )

鑫
则不论 U的正负

,

此条件总能满足
.

( 2 )
“ + 口> 0

.

这一条件复杂一些
,

分开两种情 况进行讨论
:

①U > 。
.

按定义
,

对应于孤立子速度
。
小于声速

v 。 .

使用 ( 2 3 )式及 ( 27 )式
,

有
· + “ =

暴
“ 一 。 2一 ,

+

晶
“ ` ; 2

一 ,
=

各
> ”

孤立子解成立
.

② U < o
,

对应于孤立子速度
v
大于声速

v 。

的情况
.

则

· + “ =

豢
( `

一 , 2
一 , 一

纂(`
+ ; 2· 2

, 二
一

U· 2 = `U ,
· 2> 。

每

孤立子解也成立
.

即是说
,

在一维简谐晶格中
,

由于电子
一

声学振动的互作用
,

存在 亚声 速和超声速

的孤立子解
.

综上所述
,

电子
一

晶格的声学振动模的互作用
,

可以导致非线性极化 孤立子存在
,

即使只考虑格点之间的简谐作用
,

极化孤立子的传播速度可以小于和大于声速 ; 孤立子

形状一般不同于 D a v y d o v
孤立子形状

,

在祸合很弱时
,

简化为D a v y d o v 给出的形状
.
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