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SSHモデルの線形な電子格子相互作用からのず

れによるソリトン ･ポーラロンのエネルギー補正

平 井 茂

(1985年 3月9日受理 )

Ⅰ 問題点と方法

SSHモデル,及びそれを連続体に移行 したTI｣Mモデルを用いて, ポリアセチレンのソリ

トン･ポーラロンなどの素励起の性質が調べられている1,2)0

HssHニーEtn.1,n(cn.'lCnIcn'cn.1)王 君K(un.1- un)2n

tn.1,n=to-α(un.1-un)

トランスファ積分の格子変位に関して高次の展開項を考えると

(1)

(2)

in+1,a- to-a(un+1-un)-P(un+1-un)2-γ(un+llun)3 (2y

(2yを(1)に代入して連続体に移行すると.4)･TLMノ､ミル トニアンと,付加項として次式を得

る｡ αは格子定数｡

/dxVT(" iglaA/2(a,03£ ･ 92A3(a,01〕帽

β
91= 2

α

γ

92~ 2α3
(3)

ここでは92項のみの効果を調べる｡ 92項を摂動として,ソリトン･ポーラロンのエネルギー

補正を求める｡

Ho-HTLM

a -Ho+H'

- /dx如 上 ivFO3去 +A(a,01･gA3CJol〕柑
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･意志 JA26'dx

V (a)-

電子グリーン関数を用いて摂動エネルギーは求められる5)0

Gij(xx′T)--<TTQi(xT)万 (x'o),E｡

〔1次摂動〕

AEtl'- 29JdxAS(x)(01)ijGj;(xxo)

- 一 志 JA謳 dx

(4)

(5)

(6)

αは完全結合交替,ソリトン･ポーラロンなどの系の状態を表わす指標o (6)で,a.から断

熱近似の下に得られるSC方程式を利用 した7)0

1

(6 1 )ijGjia(X X O ) - 一 ㍍ 声 Aα(a)
(7)

〔2次摂動〕

･砥 2)-92JdTdxdx′(ol)ij (01)nnGjn (xx′T)Gni(x'xIT)D3a(xx′T)

～92I器Idxdx′A3a(a)A3a(x,)Tr 〔olG(xx′叫 G(x′xd)] (8)

(8)でフォノン線はエネルギーを運ばないという近似をした｡

D｡(xx′T)=<TTA｡(xT)A｡(x′0)>.

～ A｡(a)A｡(x′)

Ⅱ 計算と結果

1.結合交替した基底状態
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AELl'- 諾 L , Ao -We-Ill

AEL2)--ヱ鑑(ト )L
JT vF

(10)

この場合は,系の全エネルギーは厳密に求められ,9にらいて展開して (10)が導かれるo

AED-EDlA]-EDlA-0]

〔A′2 .n雷鳥 A′ 2 -号 A 2 ] , A′- A (1･ g A 2 )

-ゑ AELn)

lJ'JI･:LJ

∂A
- 0 より

Ao(i+gAo2)-wexpt

-1

i(1+gAo2)(1+3gAo2)

2. ソリトン ･ポーラロンをもつ状態

〔1次摂動〕 Appendixにより IA4(a)dx を計算する.

i) ソリトン3)

AESl)- AELl,･ 禦 A ｡

ii)ポーラロン8)

(ll)

(12)

AEil'-AELl)+誤 (AoZ･ 2wo2)kovF一票 wo2Ao thll等 (13)

｡ポーラロン安定解 W｡-A｡/諺 (トアンス型 )

AE(1)-AELl).盛 夏 G (昔弓xo)p 37=1 uF

～AELl, 十 1.5×聖 養 A｡37rl
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｡遠 くはなれたS紬 6㌦ ｡一2A.e一軒 o

k｡bF～Ao'1-2｡12矩 ) d=23｡

AESliL AED(1, ･2禦 A｡･ #sli (a)

･sls,(i,- 塑 翫 (- 吉)e-塗7El

iii)2ポ-ラロン9,10)

AE2il)- AED'1)+蓋 (A.2･wl2･W22)(kl･k2)vF .

雲 (W 12･ 伽22)Ao'th-1iiF. th一豊 )Jo

｡遠 く- れたPP対 kl-k.･去∂k

k2-ko一三∂k a-去ln%

vpfl,'d'- - 謡 (k.VF'3〔8(- 旦勤 ･3雪 〕 e-2kod
2fo aJo

トランス型 PA a,0-A｡/Jす

い 空旦並 A.e一現A

iv)ソリトン格子 11)

AEs三1,- 器 i L〔(1+ 吉 ト 2(1号 )器 〕

n- JJO-ll Ak

a 2kK(k)

Al-We-1/i k2 -1-

Ak-kl/2Al

2E(k) 7E
+

K(k) I4K2(k)
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K(k), E(k)は第 1種,第 2種の完全楕円積分

n≪ii･k-1 AEsil,-AED(1)+碧 A.nLVF

〔2次摂動〕 ソリトンの場合のみ計算 5)As(x'-Aoth若 を(8)に代入

AE(2)-AED(2)S

(gdo2)2
12,C2'i '4Ao･ 920'W3,W 2,W･lnW･1, (20,

大きな因子 (若)n(n≦4)が現れるo

Ⅱ まとめ

トランスファ積分の格子変位について3次の依存性は,断熱近似 を用いて, 1次摂動につい

てのみ考えると,次のような効果 を与える｡式 (12), (14)より,ソリトンとポーラロンとの

生成エネルギーの差 をひろげる. (16)より, 荷電 ソリトン同士の斥力相互作用を弱めるO

(17), (18)より,シス型 PAにおけるバイポーラロン同士の斥力相互作用 を弱める｡ポーラ

ロンとバイポーラロンとの間には補正相互作用は働かない｡

Appendix

ソリトン ･ポーラロンの存在する系の格子変位パラメータは変形 されたKdV方程式 をみた

すo uF≡ 1

AW(x)-6A2(a)A′(a)+AA′(a)-0

(Al)を積分 して (B,Cは積分定数 )

£ (AA′ト A′2- 2A4+AA2-BA

A/2- A4+AA2-2BA+C

(A2),(A3)より

A4-i l意 (AA,)+2AA2- 3BA-C〕

B,Cは A(a)の x- ±- の漸近値を(A2), (A3)に代入 して求められる｡
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2ポーラロン解の場合 9)

A-2(Ao2+a712+W22)

B-2(a)12+a722)Ao C-Ao4- 2(a)12+a)22)Ao2

ソリトン ･ポーラロン共存系のような2つの禁止帯をもっ場合, A(a)は (Al)をみたさな

い12)｡例えば, 1ソリトン･1ポーラロン共存解の場合13)

A′〝- 6A2A′+a,2(A2-Ao2)+(2Ao2+3a,2)A′-0
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