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用玻色化技术和量子自洽方法研究了%&’()*+’+,-%系统的低能量激发谱，计算了二聚化相的基态、单粒子激发

态和双粒子束缚态的能量、阻挫对其低能量行为的影响及其各自的自旋)自旋关联函数.结果表明，随着阻挫的增

大，%&’()*+’+,-%系统中的基态能会逐渐减小，单粒子激发态能隙和双粒子束缚态能隙却会增大.双粒子束缚态和基

态的关联函数具有类似的短程关联，而单粒子激发态的关联函数具有长程关联.因此导出，单粒子激发态为自旋三

重态，双粒子束缚态与基态类似为自旋单态，它存在于双粒子连续激发态的下边.该结果与/’(等在实验上观察到

的现象是一致的，说明存在束缚态是%&’()*+’+,-%系统的一个普遍特性.

!国家自然科学基金（批准号：$#0!12$3）资助的课题.
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$ 引 言

自从 56%+等［$］发 现 了 无 机%&’()*+’+,-%材 料

789+:4以来，人们对%&’()*+’+,-%材料的研究越来

越重视，其重要原因在于该材料易于掺杂，且存在一

些奇异行为：如在温度!;*时，该材料会发生%&’()
*+’+,-%结构相变，低于温度!;*时，该材料的磁化率

急剧下降为零等［$］.在实验上，5’,<=6等［!］用>射

线照相术观察到该材料的这些奇异行为，并表明其

基态是二聚化的单态，最近的中子散射实验又观察

到在该系统中存在束缚态［4］，类似的实验也表明在

%&’()*+’+,-%材料中存在束缚态［2，1］.这些实验结果

激发了人们在理论上研究%&’()*+’+,-%系统低能量

行为的兴趣.
%&’()*+’+,-%系统是准一维的量子自旋系统，理

论上用一维"?$／!的具有近邻和次近邻相互作用

的反铁磁海森堡链（6-=+,(6=’(@5+’%+(A+,@BC6’(，简

称/57模型）来描述，此哈密顿量为

#$%"
&

｛［$’!（($）&］!&·!&’$’"!&·!&’!｝，
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其中%为最近邻格点离子上电子间的交换积分，&
代表链上的第&个格点，!&为"?$／!的自旋算符，

!为二聚化参量，"为次近邻格点离子间的阻挫参

量)/57模型引起人们极大兴趣的另一重要原因是

它包含了两种自旋能隙形成的机制)当!?"，"#"B
时，它的基态是自发二聚化单态，元激发谱存在能

隙；"$"B时，基态是自旋液体，元激发谱不存在能

隙)阻 挫 参 量 临 界 值"B?")!2$!由 数 值 计 算 给

出［3］)然而，当!%"时，它的基态是二聚化单态，元

激发谱总存在能隙)因此，/57模型的元激发谱已

被用 许 多 方 法 广 泛 研 究，D<8E+,6,等［0］和D6,(+%
等［F］用严格对角化的方法、;<,+(%+(等［#］用密度矩

阵重整化群的方法、GC,’@等［$"］用连续极限场论的

方法以及H<A,I等［$$］用半经典近似的方法)但是所

得到的理论结果与/’(等［4］的实验结果有些差异，

而且，阻挫对系统低能量行为的影响也只是一些数

值计算的结果，相应的解析工作比较少)
基于实验现象和理论中存在的问题，本文将用

量子自洽理论［$!］来研究/57模型)这个理论可以

有效地克服低维强关联系统中红外发散的困难，方

便地给出相图，元激发谱等信息)通过该方法，我们

将计算阻挫对系统低能量行为的影响，并用我们的

理论结果定性地解释文献［4］中的实验现象)

! /57模型的玻色化

为了讨论/57模型的低能量行为，首先对于
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!"#模型的哈密顿量（$）式进行%&’()*+,-.*/’交换
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我们可以将哈密顿量（$）式用无自旋的费密算符描

述为
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在连续化极限条件下，#（,）9$
"$
%#（其中$为晶格

常量），则哈密顿量（8）式可用连续化的费密场量#
（,）来描述，并只考虑费密点附近的低能量激发，可

将其线性化为

#（,）$/--:,#"（,）"/’--:,#’（,）， （;）

其中#<（,）和#3（,）分别表示费密场的右左运动

两支，-:为费密波矢+引入算符
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其中场算符&（,）及其共轭的场动量算符%（,）满

足标准的玻色对易关系
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费密场算符可表示为
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模型的哈密顿量可写成相互作用的玻色场形式
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，经过玻色化后的哈密顿

量（$B）式是一个双A-*/+C&’(&*方程+由*A的表达

式可得到，当"&"7$9B+22B5时，*A’
$
2

及)2’2!，

所以哈密顿量（$B）式等号右端第一项相互作用项对

模型激发谱能隙的贡献为零+另一方面，当"9"72

9$4
时，（$B）式等号右端第一项相互作用项消失，则

它对能隙的贡献消失+而由数值计算结果给出［;］，

对!9B，"("7时，激发谱能隙被打开+"7)"7#（#9

$，2）主要源于我们未考虑连续化及玻色化过程中对

相关参量的重整化效应+在以下的研究中，我们将

"，"7#及*A视为唯象参量，并取［>］"7$9"729"7及*A9

$
2
$3（"3"7）

$<（"3"7［ ］）

$／2

+另外，仅考虑"("7的情况，这

时二聚化及阻挫均对激发谱能隙有贡献+

4 !"#模型的基态及单粒子激发态

对于标准的A-*/+C&’(&*方程，当)292!时存在

严格解，其低能量激发谱由孤子，反孤子及呼吸子构

成+而对于双A-*/+C&’(&*方程，还没有一种理论可严

格求解，因此我们在A-*/+C&’(&*模型的框架下，用量

子自洽方法［$2］来求解哈密顿量（$B）式+量子自洽方

法的实质是将相互作用项在其某个极小点附近展开

为二次型，并通过自洽方法来考虑极小点附近的非简

谐效应+对于双A-*/+C&’(&*方程，当02(5*0$*时，其

相互作用项的极小值为&（,）9B；当02+5*0$*时，

其相互作用项的极小值由一个分为两个简并极小，构

成一个局域双阱势（对此问题将另文讨论）+本文只讨

论02(5*0$*的情况，将场算符在动量空间展开
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参量+-将通过变分给出，*B〉为真空态，基态能量为
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其中
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单粒子激发态的态函数为［&.］

%$&（$）〉"*($%+/〉& （&0）

能量期待值

’&（$）"’((%（$）& （&1）

基态到单粒子激发态的激发谱为

%（$）"’&（$）#’*" $$(&& $， （&2）

其中&为重整化质量（$)*时的激发能隙）
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由（&’）和（&-）式计算得到关于!的自洽方程
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由（$&）式可以得到345模型的低温相图&对于!$+
1"，!总是有非零解，而!$,1"，存在一个临界曲线

)6$（!$）［&$］，当)$+)6$时，!只有零解，当)$,)6$时，

!还有一个非零解&因此，可在)$与!$参量空间将

345模型的行为分为两相：一个相为!-*，即元激

发谱存在能隙；另一个相元激发谱不存在能隙，对应

!)*&在/#7,89!7!:+/系统中，有能隙的相为二聚化

相，均匀反铁磁准长程序相为不存在能隙的相&我们

主要研究/#7,89!7!:+/系统在二聚化相的元激发谱&给
定二聚化参量’的值，由（&%），（&-）和（$&）三式联立，

画出’(,(的关系图，从图&中可以看出，随着阻挫(
的增大，基态能量逐渐降低&由（$*），（$&）二式，在图$
中画出重整化质量&与阻挫(的关系，该图告诉我

们能隙随着阻挫(的增大而增大&

% 345模型中的束缚态

图& 基态能量’(与阻挫(的关系 -#为无量纲量

图$ 单粒子激发能隙&#与阻挫(的关系 &#为无量纲量

在文献［.］中，37,等在5;<!=.的中子散射实验中

观察到：在二聚化相中，基态与连续激发谱之间除了

单粒子激发谱线以外，还有一支离散的激发谱&在文

献［%，’］中，<>::!??等在（@=）$9$=0材料中也观察

到类似的现象，这种谱线被称为束缚态&这些实验现

象激发了人们在理论上研究束缚态的兴趣，因此，我

们将在玻色图象中进行研究&类似于单粒子激发态

波函数的构造，取束缚态的态函数为［&.］

$$（$）".A.(（.）*($(.*($#.%+/〉， （$$）

其中系数(（.）将通过变分求出&束缚态能量期待

值为
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束缚态能隙为’!（$）’(!（$）(()式中""!’
"#)"
#! *

%*)!#!*
，系数#（#）由条件"(!

（$）

"#（#）
给出

#（#）"
［（$%#）!%"!］!"／%［（$!#）!%"!］!"／%

（$%#）!%"# !% （$!#）!%"# !!’!（$）
& （!%）

由（!&）和（!%）二式得到一个关于’!（$）的方程
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图& 束缚态能隙’!（,）与阻挫#的关系 ,$为无量纲量

我们考虑质心静止的情况（$’,），令%’
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其束缚能为

(4+!"!’!（,）& （!5）

由（!#）式，我们画出束缚态能隙’!（,）-#的关系图

（图&），束缚态能隙会随着阻挫的增大而增大，这一

结论与文献［5］中的结论一致&束缚能与阻挫的关系

也在图%中给出，此结论与文献［-］中由微扰理论所

得结果相符&

图% 束缚能(4与阻挫#的关系 ,$为无量纲量

+ 关联函数

为了进一步讨论基态、单粒子激发态、双粒子束

缚态的物理性质，我们将考虑各个态的自旋-自旋关

联函数&关联函数的渐近行为在各个态是不相同的，

因此我们将分别讨论&先通过玻色化和连续化，得到

./ 在玻色图象中的表达式

./+#
#!
" &# 1’（0）

"0 %（!"）0／#123 %!&# 1’（0）

! &

（!-）

基态的纵向关联函数

1,（0!2）+〈314./（0）./（2）431〉

+
5!&1
!#!
"
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0!［ ］2

"／!
6!（0!2）／(!（!"）（0!2）／56 (

0!［ ］2
"／!
6!（0!2）／(， （!7）

式中6是关于"和&1的常量，关联长度(’"／"&从（!7）式中，我们可以看出自旋-自旋关联函数有二项，一

项是单调衰减项，另一项是交替顶，当0(2$(时，关联函数中的两项都是以指数形式衰减的，它描述了二

聚化自旋单态基态的反铁磁短程关联&
单粒子激发态的纵向关联函数

1"（$；0!2）+〈)"（$）4./（0）./（2）4)"（$）〉
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式中(&是关于#和!"的常量，(#和) 是关于#和波矢’的常量*从此式可以看出，单粒子激发态的自旋+
自旋纵向关联函数由单调衰减项、交替振荡项和平面波动项三部分构成，当#*%("时，对于给定波矢的平

面波在空间传播不衰减，描述了单粒子激发态的反铁磁长程序*
双粒子束缚态的纵向关联函数,!（’；#*%）+〈%!（’）)-.（#）-.（%）)%!（’）〉*以下我们仅给出’*&

的结果：
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式中(!是与#，&有关的常量；()是与#，&，!"有关

的常量；(,是关于#，!"常量*由于束缚态的存在，

引入另一关联长度"#+
#

# #*&! !
，当#*%("和

"#时，关联函数先以"衰减，然后再以"#衰减，描述

了短程关联效应*该关联函数的渐近行为与基态关

联函数的渐近行为类似，基态是自旋单态，由此我们

认为该束缚态是自旋单态*另外，单粒了激发态关联

函数的渐近行为不同于基态，因此可认为该激发态

为自旋三重态*至此，通过我们的计算，在理论上得

出/01模型的激发谱行为，该模型的基态，单粒子

态激发谱能隙受到阻挫的影响，随着阻挫的增大，其

基态能量会减小，相应的激发能隙会增大*在单粒子

激发态与双粒子连续激发态之间存在束缚态，束缚

态能隙的大小与阻挫参量’的数值有关，’增大，束

缚态能隙也增大*/%2等［)］在实验上观察到134$5)
的双能隙激发谱定性地从我们的理论得到解释，实

验上观察到的第一能隙是自旋单态基态到自旋三重

态单粒子激发态的能隙，第二能隙是自旋三重态单

粒子激发态到自旋单态的双粒子束缚态之间的能

隙*从理论上证实束缚态的存在是"6%278$%$9:"系统

的一个特性*

; 结 论

本文我们用玻色化技术和量子自洽方法研究了

/01模型，通过自洽方程的分析，可知"6%278$%$9:"
系统分为两相，即有能隙的二聚化相和无能隙的反

铁磁准长程序相*计算了"6%278$%$9:"系统在二聚化

相的基态、单粒子激发态、双粒子束缚态、以及在各

个态的自旋+自旋关联函数*发现阻挫对/01模型

的基态能量，基态到第一激发态的能隙有较大影响*
通过分析关联函数的渐近行为，我们认为双粒子束

缚态是自旋单态，它存在于单粒子激发态与双粒子

,<<# 物 理 学 报 ,=卷



连续激发谱之间，束缚态能隙和束缚能的大小也与

阻挫参量的数值有关!这一理论结果与!"#等［$］的

实验现象相符!在理论上证明存在束缚态是%&"#’
()")*+%材料的特征之一!
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