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摘要－一一本文同时考虑了电子与LO声子及电子与表面光学(SO)声子两种相
互作用，采用L的－Low-Pin凹变分法“，导出了极性膜内极化子有效质量随
温度变化的关系式，并以GaAs晶体为例进行了数值计算和讨论．
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1. 弓l ． 言

近年来，由千异质结和超晶格等在技术上的广泛应用，极化子有效质量的温度特性引起
人们极大的兴趣il

~4J． 然而， 对于极化子有效航量随温度的变化， 至今尚未得出一致的结
论严品体内电子与声子的相互作用机制是决定有效质量温度特性的重要因素． 目前，已
有不少工作陀1“对二维（或准二维）和三维情形的电子与体纵光学(LO)声子的相互作用进
行了研究和探讨．

本文同时考虑了电子与休LO声子和电子与表面光学(SO)声子两种相互作用， 采用
Lee-Low-Pin邸变分法巳lJ导出了极性膜内弱、中耦合极化子的有效质噩随温度变化的关系

式，并以GaAs晶体为例进行了数值计算． 结果表明：，极化子有效质量将随温度的升高而减
小；在二维极限情况下，有效质量的温度特性基本上完全由SO声子的作用决定．

2. 理 论

考虑一厚度为2d的晶体薄膜，选取 Z 轴垂直于膜的表面，膜的中心为其坐标原点． IZI
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<d部分是晶体，IZl>d部分是真空．为简单起见，假设有效质扯近似成立，且膜表面上的
势垒近似为无穷大．膜内电子一声子体系的哈密顿量即可表示为

H==止＋丑P"＋丑e-LO+H仁郔

为了简化推导，首先对 H 进行两次么正变换，得到
H骨

＝ U21U21HU,1U a; 
其中，

(1) 

(2) 

U1一 e守{-d[k，吝己（k)am,,(k)k • p＋笘村(q)bp(q)q• p]}; (3a) 

如立p｛主，因，p（K)儿，＇（k） － 知，心）几(k)J＋苍［的(q)g,(q)分，（q）石(q)]}; 

(3b) 
式(1~3)中，各慧的意义与文献[10]相同．

本文选取l{N,n，'（k)}, {Nsp (q)}＞作为描述声子态的波矢，其中{N,,.,p(k)｝和
｛比(q)}分别表示一组LO和SO的声子数．我们将矿a和护b在声子态 I {N m,:,(k)}; 
｛心）｝＞内的期待值近似取为在温度T时的热平衡值E8J，即

厂1 飞心f::（节）什
一

:: (4) 
N2气吵 ＝ ［exp（妇）－ 1厂．

式中，'/DB为玻尔兹曼常数．
H骨(Z)在此声子态中的期待平均值可由下式直接求出

n
怜 久{Nm,, (k)}, {N., (q)｝I丑平N.,, (q)}, {N m,,,(k)}). (5) 

仿照 LLP的方法[11J，注意到K，的方向是叮平面上唯一可优先选取的方向，首先引入
参数n1和 m，令 ｛芒，plfm,p(k) | 2k=n1K,； 

2 1 小(q)| 2q=nJK,
q,p 

(6) 

将式f6)代入式(5)，再由

8打＊ 8汀＊ 战于 况于＝ ＝ ＝ =0 
8儿，＇8几．， ogp 5g; 

即可确定出变分参数

rm,+_,j, ［罕巳（三）］1／3eos （詈 z）

［沪＋（詈）丁飞叩＋罢 (2N1+1) －织－“1)K心］

［竺 上＿上 1/2 元

尤．－ ＝6
v 亢钮0(8OO e。)］ sin(酉_z)

［沪＋（二 JI 71/il 

泌）］ ［九oLO+ 胪妒 沪
军(2N1+l)－了(1-m)K心］

(7a) 

(7b) 

［三n,wTo心－心］
1／2

[sinh(2gd)／g]l/26一8也
g}式 A 

r 扩q2 胪
L加S++--

2叨骨
(2N2++1) －一 (l-77,:i)K,•q]

吭
簧

{7o) 
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［三压(eo-8.. )

11

'[sinh (2qd) / q]听吼
g: ＝d A 

［沁－＋赛(2N2-］＋1) －苦 (1-m)K,.q]
(7d) 

式(7)中

(8) 

J

'
气

l'1

厂= (:～OS笥气了昙立[ {
8

8 ... 0:3名言}6亡 ］
”｀

；
庐sinh(qZ)/sinh（砂） ［ （8..,十 1)+ （8三）矿2qd 1/4 

心＋1）+ （生一1)产 (8计1)＋ （彻 —1)e-2qd ] i 

式中8o为静态介电常数； 8...为光学介电常数； A和V分别表示极性膜的表面积和体积；
N.s产和Na一则分别表示式(4)中当宇称P取“+“和－“时＜矿b>的值；峦o为横向光学声子
的频率； QS 士则表示P取“+ ”或“ 一”时，SO声子的频率，它可以用叩o表示为[1幻

2伈＋1)干(eo-l)e-2妙
如

＝
吩o (8...＋1)干(8~-1)矿2qil.

式(3)中，其它变分参数f..，和g，即是与式7(a-d)对应的共扼量 ．

对于慢电子，可设K,;::::10. 将式7(a--d)及其共扼式代入式(5)，并将有关公式展开至
凡的 一 次项，则得出 '1}1 和叩的近似表达式如下：

'71 = “几(Z)
1+"几(Z) ; 

凡(Z) 一志凶． oos2 （寻 z）三＝笘耐（詈平｝；

七＝『 ． 幻必

叨冗[1+ (2N1+1)沪］ 3[王（立；） ］ 
加＝ aFs(Z) 

1+＂凡(Z) ； 
几(Z) =4驴心(Nau沪(IN++I万－）；

沪J
N吓/2 沪尸sinh 亿 (G卫如
o (（Nau卢＋吐(2N2++1)］ 8 ;

互＝I狂／2 z沪sinh 元 (G_）汕
o [(N妞s_）开矿(2N2_ +1) ] 3 ' 

式中， ＂ 是晶体晶格常数；N是以a为单位的膜的厚度，即Na = 2d.一维布里渊区边界条件

限制了求和中饥取值范围为1,叨＜一N 
2

· 

示极化子的波矢量，它们分别定义为
＂＝立巳－上）；“l = （三）

1

/JI;胪均 8oa Bo 九
在式(11)中定义变量炉 ＝ 2qd.

将式(6) ～（11)代入式(5)，得到的丑． 变分极小值即为极性膜内极化子在有限温度下
的有效哈密顿量

丑en = Min庄

(9) 

(10) 

其中

(11) 

”是电子与体LO声子间的耦合常数，幻和为士表

沪 护 ＋ 胪K�一一声酰莺中

2忙矶s±1/2
如 ＝ （一广～）．

“几(Z) －“凡(Z) ”几(Z) a 
1＋心（Z）1+"凡(Z) ＋［ 1＋心，心） ］ 

(12) 
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叶昂矗］
＇

｝句(Z) ＋门(Z) ＋主，归矶o ＋汪 N扣s,,.,,, 
＋忐益，归］

2
+ ［吝归］

J

}; (13) 

式中，V!(Z)和四(Z)分别表示由电子－体LO声子和电子书0声子相互作用诱生的有效
势由上式第二项可定义出极化子的有效质量M*，考虑到“1«1和m<<1,M着 可近似表示为

M黄(Z)＝矿[1+"几(Z)＋吐为(Z)]. (14) 
为计算有效质量在Z方向上的平均值，需求解电子在Z方向上的波函数．为此将Hetr

(13血）分写成两部分：
丑ett = Hz+H五

其中，
胪护丑z =－ 茄了页万＋Vf(Z) + V'J(Z) I 

而止则为式(18)中其余各项之和． 由于且1 内的M＊ 随Z的变化非常小，因而电千在Z
方向上的波函数可取为丑z的本征函数． 由计算可知，诸如GaAs等III-V族化合物的诱
生势（V1(Z)）与电子在Z方向上的动能相比可以略而不计，因此在假设膜表面势垒为元穷
大的条件下，电子在Z方向上的波函数即可取为无限深方势阱问题的解：

心产in
�(Z刊）］，团心；

o, 切I>出
式中，i 为最子数，对千导电子其值受到Z,os.;;;N的限制．有效质量M·(Z)的平均值可表示为

JJ.• 一如(Z)IM骨 (Z))<p,(Z)＞：：：：：：：忙{1+＜心石(Z)＞+＠几(Z)为； （15) 
其中，

知 N/2

也(Z)>＝芦烂儿＋Il};

{ 
Im

=
L

OO 

[1+（2N1+1)””:]
:

`:，广］ ； 
I, = I,,. I tn=ii 

＜吐l's(Z)＞＝知8t/28沪(Nau沪· (＜压今＋＜IN->）； . (15b) 
1 扣元／2 －“ 

也＞ ＝－j 沪e-1& sinhx 
2 

0 [(Naus+)耳(2N2++1)泸］3oosh之
2 

X 
1+i2

亿
.9sinh”位／（沪＋凡产）

[(s""+l) -(s00 -1)e-"'] 312[(so+1) -(s。-－1)e-匀］1/J 如；

(15a) 

1 虹／2

＜丘＞ ＝－J
2 Jo [(Naus尸＋（2N2_+1)沪］ 3sinh2旦

2 

X 
氏产sin血压／（＂乓平沪） －l 

[(soo+ 1) + (s= -l)e-llJ]3f2 [ (s。+1) - (so-1)6-31]112 物．

泸矿幻 sinhx

3. 结果和讨论

,1 以GaAs为例，本文计算了不同温度下，不同厚度的极性膜内极化子处于基态(l=-1)时
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的有效质量． 在本文讨论的有限温度 （低千室温） 范围 内，晶体参数随温度的 变化世很小Cl.4.l
,

假设 晶体参数近似为不变的 常量， 计算中将其取为低温下的 数值．

表 1 Ga.As 晶体特性参量
Table 1 Characteristic parameters of crystal GaAs. 

e。 8., 尬LO(meV) 加(meV)

12 . 83 10 , 90 36 . 70 33 . 83 

m`／勿 a(nm) a 

0. 0657 0 , 5654 0 . 0681 

晶体常数 ＂ 取 自 文献 [15] 、其 它参数取 自 文献 [14] 、叩 为 自 由 电子的静止质量。

式 (15) 中 ， ＜“FB (Z) ＞和＜心飞 (Z)＞ 分别来 自 电子与 休 LO声子和 电子与 SO 声子的 相
互作用 ． 图 1 描述了 它们 随温度的 变化特征． 比较对应不 同厚度极性膜的 曲 线， 可以得知
当膜很薄时 (N = 4) , SO 声子的 作用远大于 LO 声子的作用， 它是影响有效质量的 主要 因
素． 但是， 随着膜厚的 增加， 它会迅速减 弱， 而LO 声子的 作用却随着膜厚的 增大而逐渐增
强； 在 N�50 时， LO声子作用 成为决定有效质量的 主要因素． 两种相互作用的影响都将随
着温度 的升高而减 弱 ． 值得注意的是，当 N 很小时， SO声子的作用 项 （<u.F心） 随温度 的变化
非常显著，然而随着膜厚的 增大 这种变化迅速地减缓下来， 以 致消 失 (N>50 时） ； 而 LO 声
子 作 用 项 (<“F分） 随温度的变化特征 与膜厚的关系 恰恰相反． 这表明在二维极限 的 情 况

下，有效质蜇随温度的变化特征基本上完全取决于表面光学 (SO) 声子的 作用 ．
图 2 给出有效质债 (M“如） 的 温度变化曲线． 显然， 有效质量将随温度的 升高而减 小．

这是 因为温度的 升高使声子的 非相关运动成为 主耍的形 式， 电子运动与声子运动的 相 干作
用减弱，从而使有效质量减小． 而且在低温区 (T<lOOK) 这种变化非常平缓， 在较高的 温度
区域内 (100K<T<250K)有效质量才表现出极其明显的变化．

图 3 绘出不同温度 下， 有效质量与膜厚的 关系 曲 线． 在任一确定的 温度下， 当 N 趋于
零时， SO 声子的 作用使有效质量迅速增大 ． 当 N 增大时， SO 声子作用 迅速减弱， M

骨 也必
然迅速减小． 随着 N 的继续增大 ， SO 声子作用 消失， 有效质量则平缓地趋于 由 LO声子作
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Fig. l <aF8〉 and <a石） as functions of tern pe
rature T for different slab thickness N. 

- --- - ----
50 100 1 50 200 

罚k

图 2 有效质 量(M勺叽） 的温度
变化曲 线

Fig. 2 Tern扣ralure dependence ot 
effective mass M..／叩·

300. 



28 红 外 研 究 8 卷
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图 3 不同温度下有效质量随膜厚的变化曲线
Fig. 3 Effective mass M* /m。 vs the slab thiokn磁； N at different :finite tempera切re.

用 决定 的 稳定值． N 很大 时， 虽然 LO 声子作用是主要的， 但其随膜厚 的 变化极 其微小， 因

此， 当 N 今 00 时， M. 将趋于一稳定值． 另一方面， 温度越高， LO 声子的作用 越 弱 ， 所 以 在

N 今 00 时有效质猛的稳定值也就越低．
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EFFECTIVE MASS OF THE POLARON IN GaAs POLAR 
SLAB AT FINITE TEMPERATURE 

LI YoucHENG 
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Gu SHIWEI 
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ABS'rRACT 

劝

With both the electron-LO phonon and the electron-SO phonon interaction 
扣eluded, the temperature dependence of the polaron's effective mass in a polar orystal 
slab is derived by means of Lee-Low-Pines variation method, Taking G吐s crystal as 
an example, the nu.mer..Lca.1 calcula诅on and d函ussion are made. 


