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)*+,*-首先采用带有非对称双阱势的氢键链模型研究了氢键铁电体的电导性，给出了扭结解和迁移率的表达

式.但是对于电导有贡献的扭结孤子应该对应于质子在两个阱底之间的转移，基于这种考虑，修正了)*+,*-的结

果，重新导出了低能态的扭结解，给出了迁移率的一个新的表达式.当非对称双阱势转化为对称双阱势时，这个表

达式恰与以前的研究结果一致.这个表达式表明，相变临界指数是/.
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/ 引 言

氢键材料中质子电导机理引起了人们广泛的研

究兴趣.在这些材料中观测到的迁移率可与某些半

导体中的电子迁移率相比拟.一般认为，在氢键链

中参与电导的质子是在对称的双阱势中运动.近年

来考虑到某些氢键材料中质子两侧近邻的原子不

同，又提出了非对称双阱格点势模型［/，%］.)*+,*-
采用这种模型研究了某些氢键铁电体在低温相的电

导行为［"］，这是关于相变影响质子电导的首次理论

研究.不过，该研究的结果有待进一步探讨.本文

给出更为切题的扭结孤子解，导出了孤子迁移率的

一个新的表达式.

% 运动方程及扭结孤子解

采用如下的哈密顿量［"］：
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其中%#是氢链键中第#个质子的纵向位移，$ 是质

子质量，) ##是质子之 间 简 谐 相 互 作 用 常 数，

(（%）是非对称双阱势
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这是一个依赖温度的势函数，+与简正振动频率有

关，按照铁电体的软模理论［!］，+ "!（/*/#），!

是正常数，/#是顺电相的稳定极限.因而对于铁电

相，+$#，,，-是正常数.当有外电场0时，(（%）

多了一个附加项*10%，（%）式成为
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引入无量纲的质子位移2"-,%
以及如下参数：$3
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，1是有效电

荷，在连续极限近似下，哈密顿量（/）式和双阱势

（"）式分别为
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其中5是晶格常量，6#"5&)$ 是质子晶格的特征

声速，2&"
!2
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，27"
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，与（!）式相应的2345+6786

9+8-95方程为
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其中引入了阻尼项，#是阻尼系数.令8"7*9&，

即引入以速度9运动的坐标系，方程（1）化为
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其中!!，!"，!#是$"#
$! $%

的根，"#（!）的三个极值

点分别为
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无外电场时，"$%，三个极值点分别为
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本文的目的是研究)&)%的邻近温区的铁电

相的电导机理，例如取)&&)%$!(-，"&（)%&
)）&.%［#］，这时有如下关系式：
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对于零场和小场%’"&!，都有!!(!"(!#(当

"$%时，"#（!）在!#取极大值，对应势垒；在!!，!"
取 极 小 值， 对 应 势 阱， 且 "#（!!）

"$% &
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"$%(当")%时，对于小场%&"&!，外电

场会使得势函数曲线有一倾斜，这将使双阱势的极

值点有一小的偏移，势阱深和势垒高也有一小的变

动，但仍保持"#（!!）&"#（!"）(外电场的另一个

影响是")%会对双阱势的存在区域发生变化(当"
$%时，只要’&%，就会有非对称的双阱势(当%&
"&!时，非对称双阱势存在的区域是’&’* &%，

其中’* 表为
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不过这不影响讨论，因为所处理的范围是避开了热

滞性的温区［#］0
质子电导是经由质子从一个势阱运动到另一个

势阱完成的，这相当于离子缺陷沿氢键链转移［-，.］，

因此寻求方程（/）的孤子解应该满足如下边界条件：

当*+&1时，!+!!，当*+%1时，!+!"；或者

当*+%1时，!+!!，当*+&1时，!+!"(采

用相平面法［2］，可以求出如下的扭结解：
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其中$是扭结孤子宽度
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扭结孤子的速度也同时给出，即
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其中%$.!是孤子的极性，当%$!时，$(%，-
(%，对应一个向右运动的反扭结；当%$&!时，$
&%，-&%，对应一个向左运动的扭结，由于电荷密

度’,&
#!
#/

，所以无论是扭结还是反扭结，都使电

荷沿同一方向迁移0
实际上，方程（/）还存在其他形式的扭结解，例

如文献［#］中的解式0但计算表明，其他扭结对应的

能量比解式（!#）对应的链能要高，因而（!#）式给出

的孤子激发是低能态激发，而且是对电导有贡献

的解0

# 孤子迁移率

现在计算迁移率0这可以利用外电场做功功率

补偿阻尼力损失功率这一能量平衡关系来计算0不

过，可以采用计算微分迁移率的方法，这可以弄清孤

子电导机理的条件0考虑小场"-!，将-按"展开，

取零级项和一级项，利用（!%），（!"），（!-）各式，得
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-0"$%是外电场为零的速度，(是迁移率，分别是
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按照（!2）式，对于弱阻尼，+#&"-!，则有-0"$%+
,%，由（!,）式，$+%，于是连续极限近似条件不成

立，扭结孤子位形消失(可见，仅当 +#&")!和

))##期 袁德荣等：氢键铁电体中的孤子电导性



!"!!!"时，才会出现这种扭结电导机理#应指出

的是，扭结解（"#）式是严格解，除了连续极限近似

外，不含其他的近似条件#按照（"$）式，对于铁电

相，$"$%，%"%，有"#%#按此表达式，"与温

度的关系是"$（$%&$）&"，因而临界指数是"#
为了将（"$）式的结果与以前的研究工作［&，$］比

较，将"写成
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文献［&］中采用的对称双阱势是
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本文的非对称双阱势（!）式过渡到文献［&］的对称双

阱势（!%）式，相当于作一个代换：%%&%，+’%，

*%+#（"’）式中施行此代换，有

"’
#()%
!%

+
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这恰好是文献［&］的结果)由于对称双阱势（!%）式

与#(链的双阱势［$］仅差一个常数，（!"）式的结果与

文献［$］的结果一致)

( 结果与讨论

本文采用质子处在非对称双阱势中的氢键链模

型，讨论了氢键铁电体在低温相的质子*孤子型电导

机理，得到的低能态的扭结孤子解及其迁移率的表

达式与文献［#］有所不同，也证明了当非对称双阱势

过渡到对称双阱势时，所给出的结果与前期相关工

作的结果完全一致，由迁移率的表达式（"$），"$

&"% $
（$%&$）&"，电导率是$’/("，/是孤子

密度#考虑到/ 是温度的缓变函数，近似有$$
（$%&$）&"，所以得出相变临界指数是"#而根据

+,-,./0等人的实验结果［#］，$$（$%&$）&!，!’
%#$—"1&2，因而本文的结果与实验结果相符合#显

然，孤子密度的温度相关性仍有必要作进一步说明#
关于带有非对称双阱势的氢键链中的孤子核化率及

孤子密度的讨论拟在后续工作进行#
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