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在量子化的 ()*+,-./ 模型的基础上再考虑电子与双声子相互作用，运用相干态展开法，得到了一维分子晶体模

型处于基态的极化子满足的非线性薛定谔方程及其定态孤子解、基态能量、晶格位移 0
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! ? 引 言

在分子晶体介质中，电子（或空穴）周围的晶格

局域畸变形成定域的声子，由于电子与定域声子的

相互作用，使电子（或空穴）的能量降低，即晶格畸变

提供一个使电子受束缚的势阱，形成自陷态 0自陷的

电子与其诱发的晶格畸变（定域声子）的这一耦合系

统就是极化子 0近年来，人们对电子与定域声子相互

作用而形成小极化子的问题产生了浓厚的兴趣，原

因是它与当今的巨磁阻问题、高温超导问题、高聚物

材料以及生命科学中的 @AB 问题等有着密切的关

系 0对于这些问题人们常利用描述小极化子系统的

()*+,-./ 模 型［!］去 处 理，并 取 得 很 多 有 意 义 的 结

果［#—!!］，如非线性局域声子激发的动力学性质［#］和

小极化子能带结构［’］等 0但是上述研究都是基于电

子和单声子的相互作用过程，回溯到讨论电子5声子

作用的产生及量子化的过程，我们知道当把电子与

晶格粒子的相互作用势在离开平衡位置的邻域作展

开时，第 ! 项是静止的晶格平衡位置分布产生的周

期势，而展开的一级位移项由于在平衡位置处，相互

作用势处于极值而为零，所以如忽略三级以上的展

开项，只保留二级项并作量子化得到的就是单声子

形式的电5声作用项 0实际上在电5声作用较强时，离

子对平衡位置的偏离已不是足够小，这时，只保留二

级项已不够，应将展开保留到三级项，量子化后就会

出现双声子的电5声作用项［!’］0 在文献［!C，!’］中曾

研究了一维晶体中电子5声子耦合系统的一些双声

子效应性质 0本文运用相干态展开法，讨论这类包括

电子5双声子耦合项的极化子满足的非线性方程及

定态孤子解 0 由此我们计算极化子孤子的峰宽、峰

值、自陷态的晶格位移等物理量 0从计算的结果中可

以清楚看出当相互作用越强时，电子5双声子的作用

会越大，由此我们可以判断出在多弱的耦合强度范

围内考虑简谐项对应的电子5单声子作用即可，而在

多强的耦合作用下就必须考虑进电子5双声子的作

用过程 0

# 0基态极化子方程

一维电子5双声子耦合系统的哈密顿量为［!C，!’］
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# ）分别是 G7//.-8 表象下格点

坐标 # 上的（不考虑自旋）费米子（电子）和玻色子

（声子）的湮没（产生）算符 0模型中第 ! 项是在紧束

缚近似下的电子在格点间的跃迁（<)HH./I），" 是裸

的跃迁积分；第 # 项是声子能量；第 & 项是电子与单

声子的相互作用项；第 C 项是电子与双声子耦合项 0
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为简单起见，在本文中取如下的单位! ! ! ! "（ !
是晶格常数）#

由于相干态展开法在求解 $%&’()*’ 模型以及

+,(-./)0 模型下的极化子问题时，已取得许多好的结

果［1—""］，因此本文用变分法求解时也将系统的定态

波函数合理地设成如下形式：
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薛定谔方程
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为了计算基态能量和波函数，分别对（9）式中的参量
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整理后得到
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考虑到函数#" 在整个分子链上有缓慢变化的行为，

对（=）式采用连续近似，因为#* 2 " 2#* 3 " !（#* 2 " 3

#*）3（#* 3#* 3 " ）2 4#* ，所以在连续化后，#* 2 " 2
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（$%）式就是极化子基态满足的带有积分形式的非线

性方程 +为了简化（$%）式，若令
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再将（$-）式代回（$%）式，并利用归一化条件（$"）式，

可以再次得到（$-）式，所以（$%）式可以化为普通的

非线性方程（$-）式 + 这就说明该式中的假设是自洽

的 +显然在（$-）式中，若令 "" ) *，即不考虑电子与

双声子的相互作用，（$%）式就成为标准的非线性薛

定谔方程，
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将（2）式代入（-）式并采用连续近似和归一化条

件得
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在仅考虑电子与单声子相互作用时，我们得到

的基态孤子解，基态能量与晶格位移与 89:.;/<=［$］所

得的结果完全一致 +

- + ""*，"""* 情形

%"#" 基态孤子解

这时方程（$-）式没有精确解析解，只能求近似

解，下面我们用函数级数展开法［$2—"*］来求解 + 设其

解为
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将方程（!"）式代入（!#）式，比较 $%&’!
!" 的系数，找

出递推关系，就可以确定出所有的 #! 与 #( 的关系，

其中 #( 和!是待定的 )为推导方便起见，引入辅助

函数
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由此可解出 #! 与 #( 的关系表达式，在这里给

出几个低阶的关系式
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需要指出以下几点：（(）为了保证级数解的收敛

性，显然要求在 ! 较大时，#! 必须趋于零；（!）"必

须满足归一化条件；（,）要求解的能量最低 ) 这就要

求选定恰当的变量 #( 和!使得由此得到的级数解

满足上述的 , 个条件 ) 为此本文用模拟退火法在满

足这些条件的情况下来求解这一问题，当然具体计

算时只能计算级数的有限阶 !，一般情况下当 ! 值

取的不够大时，求得的 #( 和!值会随着 ! 而变化，

但当 ! 足够大后，#( 和!趋于一确定值，换句话说，

! 值足够大时，得到的 #( 和!以及相应的级数解就

可以达到所需要的精度，要得到更为精确的解，可以

再增大 ! 来计算 )

!"#" 基态能量 !$

与仅考虑电子与单声子的情况相似，将（1）式代

入（/）式并采用连续近似和归一化条件得
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利用（!"），（/(），（/!）式就可以计算基态解、基态能

量和晶格位移 )
下面以 + * ( 为例，给出不同 +! 对应的基态

解、基态能量和晶格位移 )
当 +! * - 时，给出在上一节得到的解析结果 )
当 +!$- 时，取 - * (，极化子基态能量随 +! 的

关系如图 ( 所示，可以看出当 +! 6 - 时，考虑双声子

与电子的作用后，基态能量更低一些 )

图 (

下面的表 ( 中给出了在 +! 4+ * -7( 时，不同 +
值对应的基态能量，取 - * ()
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表 !
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由上面的表 ! 可以清楚看出在相互作用越来越

强时，电子2双声子的作用会越来越大，在 !!!)#
时，只需考虑简谐次对应的电子2单声子作用即可，

而在 ! 3 !)# 就必须考虑进电子2双声子的作用过

程，这应证了引言中的结论 $

我们从量子化的 456789:; 模型出发，运用相干

态展开方法，采用连续近似条件，得到了处于基态的

极化子解 $因此相干态展开方法在处理与极化子有

关的物理问题中是一种非常有效的方法 $
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