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Давыдовым и сотрудниками 1 11 была выдвинута гипотеза, согласно 
которой в а-спиральных полипептидных молекулах возможно распро

странение особых частицеподобных возбуждений, которые могут рас

пространяться как нерасплывающиеся волновые пакеты. Дальнейшее 

количественное развитие эти представления получили в 1 2Z В дан
ной работе рассматривается сечение рассеяния тепловых нейтронов 

на молекулярных солитонах. Отметим в этой связи, что в одномер

ном магнетике CsNiF3 солитоны были обнаружены именно при помощи 
рассеяния нейтронов 1 31 .Рассеяние нейтронов на солитонах в моле
кулярных цепочках исследовалось в работе Адамяна и Митлера 141 , 

причем только рассеяние на искаженной солитоном решетке. Здесь 

мы рассмотрим рассеяние н~йтронов на ''экситонной" части соли
тона. 

Из методических соображений остановимся коротко на "истори

ческих'' аспектах вопроса о солитонах в молекулярных цепочках. 
Неподвижные солитоны впервые ввел Рашба 1 51 *, им была рассмотре
на сильная фонон-экситонная связь при наличии большого резонанс

ного взаимодействия. В этой ситуации вместо "прилипших" 16 •11 

/локализованных/ экситонов могут реализоваться связанные со
стояния экситона и деформации решетки. Рашба получил уравнение 

/стационарное нелинейнее уравнение Шредингера/ для волновой 
функции связанного экситона и показал, что оно имеет решение: 

ф 
г;- 1 х-хо 

..; ~ ch- (~~-t:.-}, 

где t:.- ширина экситонной волновой функции. 

Движение связанного экситон-решеточного состояния Рашба 

/1/ 

не рассматривал, это было сделано Давыдовым и сотрудниками 1 11 . 
Уклоняясь от обычной схемы рассмотрения связанных с решеткой 
состояний 181 , они предложили описывать движение связанного экси
тон-решеточного состояния при помощи временной версии нелинейно

го уравнения Шредингера. Это уравнение, как известно, имеет 
солитонные решения: 

*В оригинальной работе 151, естественно, термин 11 солитон'' 
не фигурировал. 
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где v и 6. - скорость и ширина солитона соответственно, k и w
его волновые векторы и частота. 

Рассмотрим рассеяние нейтронов на солитонах в кинематическом 

приближении. Мы считаем, что в процессе рассеяния волновая 

функция рассеивателя не изменяется. Чтобы получить уравнение 

для волновой функции нейтрона в этом приближении1 предположим, 
что до взаимодействия волновая функция системы /рассеиватель + 
нейтрон/ выражается следующим образом: 

ф (О) = ф n (О) ф Р ( О) • /3/ 

Очевидно, что в силу сделанного выше предположения о волновой 

функции рассеивателя, волновая функция системы в момент времени 

t имеет вид 

ф(t) =Фn[t,фp(t)]фp(t), /4/ 

Уравнение, которому должна удовлетворять функция ф n (.t ), .чожно 

получить, пользуясь вариационным принципом. Оно имеет следующий 

вид: 

дфn (t, х) ... 
ifl---- = Hn ф(t) + ( ф * (t, q)V(q, х) ф (t, q) dqф (t) • 

дt р Р n 
/5/ 

Это уравнение 

Функция Фр (t) 
одночастичное 

типа Хартри-Фока, но оно имеет другой смысл, т.к. 

задана для каждого момента времени, т.е . /5/ -
уравнение Шредингера с эффективным потенциалом 

V(x,t) = (ф*(t,q)V(q,x)ф (t,q)dq, . р р 
!6! 

Из /6/ следует, что "жесткие" стационарные состояния рассеивате
ля 

Фр (t, q) = e-iEt / h ФЕ (q) 171 

не будут давать вклад в неупругое рассеяние нейтронов. Наоборот, 
нестационарные состояtiИЯ будут приводить к эффективным потен

циалам, зависящим от времени,и, следовательно, нейтрон в этом 

случае будет менять свою энергию. Отметим, что это приближение 

будет правильно описывать процесс рассеяния нейтрона до тех пор, 

пока переданная энергия мала относительно энергии рассеивателя. 

2 

Отметим также, что уравнение /5/ правильно описывает упругое 
рассеяние в первом борнавеком приближении. 

Рассмотрим когерентное квазиупругое рассеяние нейтронов 

на солитонах на самом простом примере: рассеяние на одномерной 

цепочке с периодом а. Каждая частица цепочки совершает гармо

ническое колебание около равновесного положения в направлении~~ 
Для оценок, как . и в 1 1,2 1 , возьмем 1iы = 0,21 эВ /1600 см- 1 /. 

Стационарные состояния гармонического осциллятора описываются 

в терминах полиномов Эрмита. Нам необходимы волновые функции 

основного и первого возбужденного состояний Ф0 , Ф 1 

ф -+ -+ 1 2 О (r n - r о ) - -un / 2 n - ~- ~ е 
тт 114 

~ ~о ~ ~ ~ 

Гn-Гn = Un, Un = Uo•· Un• 

-+ ... 0 ) 

Ф 1 (r n- r n = " 11 4 
-u~/ 2 

е 

Диполь-дипольнее взаимодействие между "молекулами" порядка 

!81 

10 см- 1 приводит к образованию вибрационного экситона. Как хо
рошо известно 1 9 1 , волновая фун~ция экситона в нулевом приближе
нии имеет вид 

ф (; 1' ; 2' • ''' ; N) 
N ... ... 
~ сn (t) r,& n (r 1' ... , r N) ' 

n= 1 

где 

N 
Фn (r ... 1 , ... ,rN) = 11' ф0 (r~ Ф 1 (r ... r). 

m= 1 

Если ф описывает обычный экситон, то 

С = _1_ е i(kna - w(k) t) 

njN 

191 

/10/ 

/11/ 

В случае солитона ф описывает его "экситонную" часть и выражает

ся формулой 

с~ (t) =j а exp(ika(n- no) - iйJ 6 t) 

26. ch ( a(n - n о) - vt ) 
/). 

/12/ 

где 6. = n 8 а - ширина солитона, v - скорость солитона . Эффектив
ный потенциал взаимодействия нейтрона с цепью в приближении 
псевдопотенциала Ферми можно представить следующим образом: 
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... N 277f!b -+ -+ -+ -+ 2 -+ -+ 
V(r,t) ~ l -- fo(r-rn)lt/r(r 1,...,rN)I dr 1 ... drN, 

n~ 1 m /13/ 

где m- приведенная масса ядра и нейтрона, Ь -
туда рассеяния. После интегрирования получаем: 

нейтронная ампли-

vc~ t) 2"1i2 ь ~ Pn(r:t) 
m n~ 1 

где 

s 2 2 2 
Pn (r, t) ~ lcn(t)l [ IФ (r- r~)l -IФ0 (r- r~)l ) . 

В Pn опущено не зависящее от времени слагаемое, которое дает 
вклад в упругое рассеяние. 

/14/ 

/15/ 

В первом борнавеком приближении сечение рассеяния выражается 
через матричные элементы эффективного потенциала: 

i(p о-Р) · r 
- ... -<pl V (r, t) 1 р0 > ~ f е 

ъ - ... ... 
V(r, t) dr , /16/ 

... ... ~ п 
где Ро , Р - импульсы неитрона до и после рассеяния. ри по-

мощи /15/ получаем после интегрирования: 

2 -N -+ -+о 
- -+ 27ТЬ Ь iq. r 

< piV(r,t)lp 0 > ~--F~(q) l е n 
m n ~1 

lcn(t)l2, 

где введены следующие обозначения: 

... ... 2 ... ... Р- Ро -q / 4 
q~ • , F~(q)~e u q2 

u 
qu~uo.q. 

/17/ 

Далее, используя теоремы свертки теории интегралов Фурье 1 1°1, 
просуммируем по n. В результате получаем: 

- ... 
< р 1 V (r, t) 1 Ро > 

/18/ 
-277Щ 

277ЪЬ -i(q - --1 •t 2 
--F~(q) l е а а, t[(q- ~).А), 

m m~o,±1,±2,... а, а 

.. 

.J 

1 

где 

о<> -ikx 2k77 е -+ а 
f(x) ~ f dy ~ 

' 
q ~ q ·-. /19/ 

ch 2 (х) sh(k) 
а 

2 

Отметим, что 118/ получено при условии N-+ "",и максимумы в про
странстве q не перекрываются, что имеет место, когда ~>>а,что 
и предполагается в теории молекулярных солитонов 1 1 • 2 1 • 

Матричный элемент потенциала гармонически зависит от вре

мени, что позволяет получить известную формулу для вероятности 

перехода в единицу времени: 

277 m 2 mt: -+ /20/ dw рр ~ - 1 М 1 8 (Е - Е - ы n) dp , 
о Ъ q р Ро q 

где М~ - матричный элемент потенциала /21/ б~з зависящей от 

m 277m 
времени части, ы ~ (q - --) v. 

q а а 

При помощи /20/, нормируя падающую нейтронную волну на еди
ницу потока, а рассе~нную- на В-функцию, получим двойное 

сечение рассеяния: 

da m 1 " р m 2 ( mt.) 
--- = -_ - ~ - lM 1 8 ЕР- ЕР - ы q 11 , 
dO dE р (277) 2 1i 4 Ро q о 

/21/ 

где ~ - приведенная масса нейтрона и всей цепочки. 

Используя /18/, получим окончательно: 

dam 

dO d,E Р 

277m ) л 277(q - -- L1 

=_p_b2(.E.)e-W(q)q~ IL а - - о(Ер- Еро- ы~11)' 
Ро m (q~~,- 277m)~ 

sh( а 
2 /22/ 

W(q) = q~/2 . 

Видно, что сечение пропорционально q~. Если измерять неупругое 
когерентное рассеяние вблизи 1-го максимума, то 

277 
qu=q·Uo--auo, /23/ 
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а 
где uo - амплитуда гармонического осциллятора (u 0 - 20). Для 

сравнения укажем, что обычное однофононное когерентное рассея

ние нейтронов пропорционально q~, поэтому сечение рассеяния на 
солитонах /21/ примерно на порядок меньше однофононного. Рассмот
рим, как будет проявляться в сечении рассеяния расплывание со

литона во времени. Для простоты будем считать, что ширина соли

тона изменяетс я линейно со временем : 

6. = 6.0 + ct, с = const. /24/ 

Как и выше, для расширяющегося волнового пакета можно рассчи

тать матричный элемент эффективного потенциала, который будет 

иметь вид 

- -t 

<p l V(r, t) l р0 > _!71112 bF 6. (q) х 
m 

х 2 
- i ( 271Щ 

е qa - --J vt 
а 

71(q - 271m) (6.о + ct) 
а а 

m= 0, ±1,±2, ... (q _ 271m 
sh· _а_ --а-) (6.о + ct) 

2 

/25/ 

Отличие от стационарного режима заключается в том, что мат

ричный элемент при фиксированном q стремится к нулю при t-> oo . 
Случай, когда скорость нейтрона намного больше скорости с, три

виал~ н. Действительно, за время пролета нейтрона через мишень 

6. мало изменится и эффект расплывания можно будет учесть пу
тем усреднения сечения рассеяния по всем возможным 6. . Учет 
скорости расплывания пакета существен в том случае, ~огда она 

равна или больше скорости нейтрона, что проявляется при вычисле

нии амплитуды вероятности перехода: 

аРРо 
-i t -i(E -Е )t' / i -
t ( е Ро 0 < Р 1 V (t ') 1 р0 > dt' , 

о 

/26/ 

которая при t > т 1 т - время жизни пакета/ практически перестает 

зависеть от времени . Таким образом, для плотности вероятности 

перехода имеем : 

(, 

е -rт lqпJ6. 
2 

laPPo\ 
(2:rflb)2 2I.F6 1

2 

2 (rrq m с/2) 
/27/ 

Ер- Е t 1 + ( Р о- qm V 2 

hrrq с/2 ) 
m 

Отметим, что /27/, с целью упрощения выкладок и получения удоб
ной для интерпретации формулы, получено при замене функции 

x/ shx на е-х. Резонансный характер /27/ как функции энергии по
казывает, что время затухания: 

-1 
т =(rrlqmlc/ 2) /28/ 

Поделив /27/ на время затухания, получаем вероятность перехода 
в единицу времени, а затем и сечение рассеяния: 

2 2 е -rт l qшl6. р ll 2 Ь 2\.F ~ \ 
=-(-) ---

da /29/ 
р о mo hrr 1 qm 1 с/2 dПdEp Ер - Ер - \1 1 q J V 2 

1 + ( о ) 
tirr 1 qml о/2 

Отметим, что для получения окончательного результата для макро

скопической системы, рассматриваемой в 11 газовом 11 приближении, 

надо умножить /29/ на число волновых пакетов, присутствующих 
в данный момент. 

Сравнивая /29/ и /22/, мы убеждаемся, что при учете затухания 
линия солитона расширяется, но полная интенсивность не меняется 

/в пересчете на один постоянно живущий солитон/. 
Квазиупругое рассеяние, которое мы рассмотрели, не связано 

с рождением или уничтожением квазичастиц, а лишь с квазиклас

сическими аспектами движения волновых пакетов. При движении 

волнового пакета адиабатически меняется квантовое состояние рас

сеивающих центров и это является причиной рассматриваемого нами 

рассеяния. 
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Светогореки Д.А., tедl!нин 8.К. 
Теоретическое рассмотрение рассеяния нейтронов на солитонах 
в молекумрнwх це110"ках 

PIJ-84-356 

И3учаnось сечение рассеяния т~nловwх нейтронов на вибрационном соЛитоне 
в одномерном молекумрном кристалле /простая модель а-сnиральнwх nолиnеnти
дов/ с цельа вwяснения возма.ности эксnериментального обнарУ*ения солито
нов и доказательства их стабильности. Расчет nроводился в квазиуnругом 

nрмблИIIении как для стабильного, так и дм "расnадащегося" солитона. Се
чение рассеяния на солитоне оказалось на один-два nорядка меньwе, чем 

на вибраЦионном экситоне. Это обстоятельство,вместе с весьма сnецифическими 
условиями воэб~ения солитонов,сильно затрудняет эксnериментальные иссле
дования. Сечение рассеяния на "расnадащемся" солитоне отличается от се
чения стабильного обwчнwм уwирением сnектра рассеянных нейтронов, но 
вследствие теnлового уwирения его измерение проблематично. 

Работа выnолнена в Лаборатории теоретической физики ОИЯИ. 
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Svetogoгski О.А., Fedyanin V.K. Р17-84-356 
Theoretlcal tonsideratlon of Neutron Scattering on Solit6ns in Нoleculaг 
Chains 

The cross section of thermal neutrons scatteгed on а vibrational soliton 
in one-dimensional molecular crystal (а simple model of a-he11cal poly
peptides) is studied in oгder to asceгtain if there is а possiЫIIty to 
find solitons experlmentally and to ргоvе theiг staЫiity. The calculatlons 
wеге performed is the framework of the ouaslelastic appгoxlmation both fог 
the staЬie and "decaying" soliton. Soliton cross section turned out to Ье 
Ьу one-two огdегs less than that оп the vibratlonal exciton. This fact, 
as well as the specific coлdltlon for soliton excitation, makes the 
experimental investlgation of solitons very difficult. The cross section 
of the "decaying" sollton dlffers stгongly from that of the staЫe one 
Ьу а simple widenln~ of the scatteгed neutгon spectrum. but because of 
theгmal widening its measuгement would not Ье certain. 

The investigation has been perfonned at the LаЬогаtогу of Theoretical 
Physics, JINR. 
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