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顺式聚乙炔中双极化子的新电子定域态

解 士 杰 梅 良模
山 东 大 学 物 理 系

孙 鑫
复 旦 大 学 物 理 系

����年 �月 �日收到

木文用自洽迭代的方法研究了顺式聚乙炔
��卜����

二

中双极化子的电子能谱
�

结果发现
，

除了禁带中两个在连续模型中存在的深能级电子束缚态外
，
还存在一些浅能级的电子束缚态

�

它们形成分立的能级
，
并分别位于导带的顶部和底部以及价带的顶部和底部

�

这些电子态的

定域程度随着电子晶格祸合参数 又及电子相互作用 � 的不同而变化
�

目前
，
对聚乙炔等具有一维结构的聚合物材料的理论研究中

，

��� 模型是有效的
〔�� ，

林留玉仁等人将此模型连续化得到了 ��� 模型 〔�，，

并严格求得了孤子和极化子等元激

发
，
发现电子能谱与二聚化相比

，
禁带中要出现孤子束缚能级和极化子束缚能级

，

而相应

的价带和导带中要减少对应的电子态能级
，

以保证态函数的完备性
〔
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图 � ��� 模型和 ��� 一� ������ 模型中极化子的电子能谱 �
。
���� 模型中极化子的

电子能级�������
一� ���� �� 模型中极化子的电子能级 � 二 �， �
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但是
，

实际上的聚合物是由分立的原子组成的链
，
��� 模型已用了连续介质近似

，

这有可能抹去一些空间变化迅速的电子局域态
�

为此
，

孙鑫等人从分立的 ��� 模型出

发
，

对 ������
一

����
二

材料进行了一系列的研究
�

首先
，

对电子态的研究
，
无论是链中存在

孤子还是极化子
，

除连续模型所得到的局域态外
，

他们还得到了四个浅能级的电子束缚

态
�

它们形成分立的能级分别位于导带的顶部和底部以及价带的顶部 和 底 部闻 �图 �

����
，

其次
，
他们对晶格振动情况也做了研究

，

并得到了一些新的晶格振动局域模阁
�

本文拟从分立模型出发
，

对反式聚乙炔 �����
�一

����
二

�的同分异构体—顺式聚乙

块 ����
一

����
二

�的电子态及能谱作进一步的研究
，

前者的基态是二度简并的
，
而后者的基
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态非简并
，

故反式聚乙炔中可存在孤子
、

极化子等元激发
，

而顺式聚乙炔中只能形成极化

子
〔，，�

从连续模型出发
，
对顺式聚乙炔的研究是将 ��� 哈密顿量电子部分中的晶格畸变

序参量 △�刃 修改为 入���� △�刃 � △。 ，

于是得到描写顺式聚乙炔的哈密顿量为
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的引人破坏了基态的二度简并
，
文献���给出其详细的求解过程

，
除得到二

聚化基态和双极化子解外
，
没有得到孤子解

，

所给出的极化子电子能谱如图 ��
�
�所示

，

除

禁带中的两个电子束缚态能级 。 � 外
，

没有发现其他电子浅能级
�

我们从分立模型出发
，

进一步考虑到电子之间的相互作用
，

得到描写顺式聚乙炔分立

模型的 ���一������� 哈密顿量为
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位置上的产生和湮灭算符 � 友为原子基

团间弹性力常数 � � 为基团质量 � � 为电子
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电子作用常数
，

这里采用通常 的 ��
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这表明能量若以 �。 为单位
，
那么系统的性质将只依赖于 浇， 八，

� 三个参量
�

对于基态 人 � 咖
，
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为讨论极化子元激发
，

需将哈密顿量 �斗�式对角化
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为此
，
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表示对电子占据态求和
�

联合方程���和���
，

使系统总能量达到极小
，

即可获得对应某一静态位形的电子能

谱
�

计算得到了系统的基态解�二聚化解�
，
没有得到孤子解

，

但得到了双极化子解
，

并对
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中的双电子极化子的电子定域态
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注� 表中数据为束缚态能级与其相近带边的距离
，
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其电子能谱进行了详细的研究
，

具体结果列于表 �
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发现一系列新的现象
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极化子情况
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