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采用旋转波近似，讨论一维 *+,-./01231.双原子链中的能隙呼吸子 4 在驻波边界条件下数值求解一维 *+,-./
01231.双原子链晶格振动的运动方程组，得到不同耦合系数、不同非线性系数以及不同原子质量比情况下的以重
原子为中心的对称模能隙呼吸子 4 随着耦合系数的增大，原子之间的耦合作用增强，呼吸子的空间扩展范围增大；
非线性作用越大，能隙呼吸子局域化越强；随着原子质量差的增大，呼吸子在空间越来越局域 4

关键词：能隙呼吸子，一维 *+,-./01231.双原子链，耦合系数，非线性
+,--：)5"$6，)5"$7，$(%’

!国家教育部高等学校骨干教师计划和北京师范大学创新研究群体计划资助的课题 4
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! A 引 言

晶体中存在由杂质引起的局域振动模，另一类

局域振动模是原子之间的非线性相互作用引起的，

称为本征局域振动模（记作 BCD）［!—%］4 呼吸子是完
整晶体中内在的非线性相互作用产生的一种本征局

域振动模，它是空间局域的时间周期振动模 4 呼吸
子存在于很多非线性的分立系统和连续介质中 4 一
维非线性双原子链中能隙呼吸子（记作 0E）的研
究［"—(］近些年来倍受关注，同时促进了生物神经信

号传输、聚合物中能量输运等方面的研究 4 神经、聚
合物、约瑟夫森结阵列等一维分立系统［)］的基本物

理模型是一维双原子链 4 实际原子链系统中往往存
在不可忽略的非线性相互作用，可以在能隙中产生

呼吸子 4
对于原子之间具有 %次非简谐相互作用势能的

!/F7G单原子链，在硬非线性（%次非简谐势能项系
数大于零）情况下存在频率位于线性色散关系之上

的对称［"，’］和反对称［"，&］的呼吸子 4 在!/F7G 双原
子链中，对于硬非线性情况，得到重原子为中心的对

称模（记作 HI）呼吸子和轻原子为中心的反对称模
（CJ）呼吸子；而对于软非线性（%次非简谐项势能系
数小于零）情况，得到轻原子为中心的对称模（CI）呼

吸子和重原子为中心的反对称模（HJ）呼吸子［"］4
对于具有在位（1. K-<,）%次非简谐势能的一维 *+,-./
01231.双原子链，由原子链不连续极限出发，采用牛
顿方法［L］得到了一维 *+,-./01231.双原子链在硬非
线性情况下的能隙呼吸子［5］4
本文采用旋转波近似（简写 6MJ）［!$］，讨论一维

*+,-./01231.双原子链晶格振动的运动方程，得到原
子振幅的一组非线性代数方程组，在驻波边界条件

下数值求解，分析一维 *+,-./01231. 双原子链中的
能隙呼吸子 4

" A 模 型

相邻原子之间平衡间距为 ! 的一维双原子链，
原子质量分别为 " 与#（" N #），以"" $表示第 $ 个

原胞内质量为 # 的原子离开平衡位置 %$" $ O " $! 的

位移，以"" $ P !表示第 $ 个原胞内质量为 " 的原子

离开平衡位置 %$" $ P ! O（" $ P !）! 的位移 4 一维 *+,-./

01231.双原子链晶格振动的哈密顿量为
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其中 ’ 的奇与偶分别代表轻与重原子，( 是最近邻
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原子之间相互作用的简谐力常数称为耦合系数，!!

是在位简谐势能的力常数，!" 是在位 "次方势能的
系数即 #$%&’()*+,*’双原子链中的非线性系数，" -
（! . "）/!，#! -（! 0 "）/（! . "）1 !! 和!" 为

正，本文只讨论!" 2 3 的硬非线性情况 1 相应的晶
格振动运动方程为
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简谐近似下，具有在位势能的一维双原子链晶

格振动哈密顿量为
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相应的晶格振动运动方程为
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得到晶格振动色散关系
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%4，%!，%6 和%" 分别是无在位势时的晶格振动色

散关系的声频支底、声频支顶、光频支底和光频支顶

的频率 1 其中& 是两种原子的约化质量，& -
!"

! . " 1 这时，色散关系（=）写为
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其中’" - !!""和’! - !!"!分别是具有简谐在位

势能的孤立轻、重原子的振动频率 1

在布里渊区边界 ’> -!/!( 处
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在位势的存在，使声频支顶%0（’>）和光频支底%.

（’>）有不同程度的升高；能隙宽度为%@7A -%.（ ’>）

0%0（ ’>）- !""( )0 4 %0（ ’>），简谐在位势能使

晶格振动能隙变宽 1 在布里渊区中心 ’ - 3，有
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显然，%0（3）#3，在此出现了能隙，这是有在位势时
色散关系的一个显著特征，且该能隙随在位势的增强

而增大 1 图 4是取 ! - !"，对于!!

$分别为 3（虚线），

3C!（实线）和 3C:（点划线）时的色散关系 1!!

$ - 3时的

色散关系，就是大家熟知的无在位势的色散关系：
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图 4 相互作用势不变情况下不同强度在位势时的色散关系

图中取 ! - !"，!!
$ 分别为 3（虚线），3C!（实线）和 3C:（点划线）

6C 能隙呼吸子

对于由 ) 个原子组成的一维 #$%&’()*+,*’双原
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子链，晶格振动运动方程组为
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对于时间周期的能隙呼吸子，可设!%（ &）# ’% ,-.（#&），
其中#$（(/）0# 0#%（ (/），即所讨论的局域振动

模的频率位于线性能隙中 1 采用旋转波近似［"，&)］，
即忽略 "#，(#等高次谐波项，得到
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令无量纲的能隙呼吸子频率为#+ ## $#$（(/）

#2*3
，

对于能隙中的频率#，有 ) 0#+ 0 &；记无量纲的位

移为 )% #
’%
* ，方程经过适当改写，然后除以 *#"

2*3，
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""
分别为原子质量比、无量

纲的耦合系数和无量纲的非线性系数，晶格振动运

动方程组简化为
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这是 . 个非线性代数方程构成的方程组 1 取原子
链的原子数 . # &)&，$ 5)" %"5) 1 对于重原子为
中心（% # )）的 67模，给中心重原子一个初位移 ))，

可以数值计算得到其他原子的位移 )% 1 对于空间局
域的呼吸子解，在驻波边界条件下（)5) # ) $5) # )）进行

数值求解 1 对于#+ # )8"5，+ # !
$ # &8"5，, # #

""
# &

以及 - #"’ *"

""
# &，数值计算得到能隙呼吸子各原子

的振幅，如图 "所示 1

图 " 能隙呼吸子（67模）各原子的振幅

图 ( 能隙呼吸子的时空演化

能隙呼吸子的时空演化如图 (所示，图中的时
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图 ! 能隙呼吸子的时空演化灰度图

图 " 能隙呼吸子随耦合系数的变化

间是无量纲时间 !# $!%&’

(!
! ) 图 !是与图 *相对应的

振幅灰度图，灰度越深振幅越大 )

! + 不同参数情况下的能隙呼吸子

!"#" 随耦合系数的变化

对于不同的耦合系数，数值计算得到的能隙呼

吸子如图 " 所示 ) 图中的耦合系数 " $ #
"(
分别为

,+,,-，,+,-，,+-，-和 "；其他参数与图 (相同且保持

不变，分别为!. $ ,+("，$ $ %
& $ -+("以及 ’ $"! ((

"(

$ - )
" $ ,+,,- 时，由于原子之间的耦合作用很小，

呼吸子的空间扩展范围很小，局域在约一个原胞的

范围内；随着耦合系数的增大，原子之间的耦合作用

!!,- 物 理 学 报 "/卷



增强，呼吸子的空间扩展范围增大 !

!"#" 随非线性系数的变化

分别对于不同的非线性系数 ! "!# "$

!$
，数值计

算得到的能隙呼吸子如图 %所示；图中的非线性系
数 ! 分别为 &’&&(，(，)，(&，(&&和 (&&&，其他参数与
图 $相同且保持不变 !
非线性系数与力常数之比小于(时，呼吸子变

图 % 不同非线性系数情况下的能隙呼吸子

化不大；大于 (时，随非线性系数的增大，呼吸子越
来越局域 ! 非线性作用是空间局域振动模产生的根
本原因；非线性作用越大，局域化越强 !

!"$" 随原子质量比的变化

不同的双原子链通常具有不同的原子质量比

#，下面分别对于不同的原子质量比 (’$)，$ 和 (%，
数值计算能隙呼吸子，其原子振幅如图 *所示；图中
的其他参数与图 $相同且保持不变 !
原子质量比 $ 对应于 +—,双原子链，原子质

量比 (%对应于 +—-双原子链，在耦合系数、非线
性系数等参数不变的情况下，随着原子质量比的增

大即原子质量差的增大，呼吸子在空间的扩展范围

越来越小即越来越局域 !

) ’ 结 论

一维 ./0123456752双原子链中的原子具有在位
的非简谐势能，晶格振动的运动方程为非线性方程 !
一般情况下，原子链中的非线性作用可以在原子链

中产生本征局域振动模 ! 本文讨论了一维 ./0123
456752双原子链中以重原子为中心的对称模能隙呼
吸子 ! 采用旋转波近似，在驻波边界条件下数值求
解一维 ./0123456752双原子链晶格振动的运动方程
组，得到不同耦合系数、不同非线性系数以及不同原

子质量比情况下的能隙呼吸子 !
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图 ! 不同原子质量比的能隙呼吸子

在原子之间耦合系数比较小时，弱的耦合作用

使能隙呼吸子的空间扩展范围比较小；随着耦合系

数的增大，原子之间的耦合作用增强，呼吸子的空间

扩展范围增大 " 非线性作用是本征空间局域振动模
产生的根本原因；非线性作用越大，能隙呼吸子局域

化越强；对于不同的非线性系数，数值计算得到能隙

呼吸子，随非线性系数的增大，呼吸子越来越局域 "
还数值计算了不同原子质量比情况下的能隙呼吸

子，随着原子质量比的增大即原子质量差的增大，能

隙呼吸子在空间越来越局域 "
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