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摘要 采用改进的线性组台算法讨论电子和体黄}L光学声子霸枵畚、与表面声子桶畚强时表面极 

化子有鼓质量的磁场和温度鼓应，对Aga 晶体进行了数值计算结果表明，极化子有鼓质量随温 

度的升高而减小，随磁场的增大 

关-调 查苎丝些王，壹苤厦萤 

引言 

幽 啉  

80年代报导了一些关于极化子有效质量温度依赖性的新的研究工作 ̈ ，̈在这些理论 

研究中，由于采用不同的电子一声子相互作用机制和不同的理论近似，提供了两种完全相反 

的结论．~okotaC~用Hartree近似得出极化子有效质量随温度的升高而减小，而FultonC~]利 

用Gurarl变分法导出相反的结果．通常，晶体中的极化子质量是在弱磁场中的回旋共振实 

验中确定的．对不同的物质，实验结果也表明了相反的变化趋势． 

70年代HuybrechtsCs]提出了一种线性组合算符方法，Tokuda_6]又在动量算符中引入了 

另一个变分参量，在强、弱耦合情形下得到极化子的有效质量，用此方法本文作者之一口 讨 

论了表面极化子的有效质量的温度依赖性．有不少极性晶体，电子与表面光学声子耦合强 ， 

与体纵光学声子耦台弱 ，本文作者之一嘲研究了这种晶体处于磁场中的性质，但是它的 

磁场和温度效应至今还没有人研究过．本文采用改进的线性组合算符法研究与表面光学声 

子耦合强、与体纵光学声子耦合弱的表面极化子有效质量的磁场和温度效应． 

1 哈密顿量 

假设在 z>O的半无限空间里，充满着极性晶体，z<O的半无限空间里是真空， 平面 

是喜们的交界面，晶体内的电子在表面附近运动(距表面 >0)·稳恒磁场l沿着 方向，矢势 
用 A一 (--y／1，x／e，0)描写，在磁场中电子一声子系的哈密顿量可以写成 

H一是+ 毫三 + c 一譬 +丽1 c +等 + 一+蔷 如 

+ sin(w )[ exp(一厩，∥‘；)n +H-c-]+吾 exp(一Q 

冲 国科学院激发志物理开放研究实验室资助课题 
蔫件收到日期 1997—01-06，修改蔫收到 日期 1997 02-25 

e 

。

么 
刀  

D  

维普资讯 http://www.cqvip.com 

报
回

学
时
阳

波
也

米
山毫

叫
与
町

外
肚

红
Y
L

b
x
υ
 

'UO 
「

A
JJ

期
月

l
l
ι
I
ι

第
刊

l
I
ι

卷
年

i
u
d
u
u
阳

内
，
竹d

@ 
Vot. 16 , No.5 
October ,1997 

E 

极性晶体中表面极化子有效
质量的磁场和温度依赖性铸

ρ对
1地且章且主L

(内蒙古民族师程学院物理系，内蒙古通辽市，口280431

摘要 采用改进的线性组告算法讨论电子和体纵光学声于羁榈舍、与表面声于帽合强时表面极

化于有效质量的磁场和温度效应，对 AgCl 晶体进行了数值计算结果幸明，极化于有效质量随温

度的升高而减小，随磁场的增大而增大

糕!伽&喘关幢词旦岳出，且i啡应
引盲 ' 

80 年代报导了一些关于极化子有效质量瘟度依赖性的新的研究工作E1·21，在这些理论

研究中，由于采用不同的电子-声子相互作用机制和不同的理论近似，提供了两种完全相反

的结论. Yokota[']用Hartree 近似得出极化子有效质量随瘟度的升高而减小，而 Fu!ton[<]利

用 Gurari 变分法导出相反的结果.通常，晶体中的极化子质量是在弱磁场中的回旋共振实

验中确定的.对不同的物质，实验结果也表明了相反的变化趋势

70 年代 Huybrechts[5]握出了→种线性组合算符方法，Tokuda[']又在动量算符中引入了

另一个变分参量，在强、弱搞合情形下得到极化子的青效质量，用此方法本文作者之_[1J讨

论了表面极化子的有效质量的瘟度依赖性.有不少极性晶体，电子与表面光学声子藕合强，

与体纵光学声子搞合弱。-81，本文作者之一时研究了这种晶体处于磁场中的性质，但是它的

磁场和温度效应至今还没盲人研究过.本文采用改进的线性组合算符法研究与表面光学声

子搞合强、与体纵光学声子辆合弱的表面极化子育效质量的磁场和温度效应

1 哈曹顿量

假设在 z>O 的半无限空间里.充满着极性晶体 ，z<o 的半元限空间里是真空 ，:r-y 平面

是它们的交界面，晶体内的电子在表面附近运动(距表面 z>O). 替、恒磁场沿着 z 方向，矢势

用 A=B( -y!l ,:r/2 ， 0)描写.在磁场中电子-声子系的哈密顿量可以写成

P;. e'(ε国-1〉 1-Ezl p 
H=EFE2ζ百")+百(Px-'<\y)'+百叽+zz泸+Eh叫ah+?"A句

+否合川
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×[c exp(一固 ·；)酷+H．C．]， (1a) 

( ) ，c 一 ( ) ， c- 
：  一  ， 一  一  ， 一  ． (1 ) e — e

∞  

’ 
e‘一co+ 1 E衄+ 1’ — f ‘ ⋯  

哈密顿量日中．第一项是电子在 方向的功能．第二项为镜像势，第三项和第四项为电子在 

，Y方向的动能，第五和第六项为体纵光学声子和表面光学声子的功能，第七项和第八项为 

电子与体纵光学声子和表面光学声子相互作用的能量． 和 q是体纵光学声子和表面光学 

声子的频率．n击和 n 分别是波矢为 在( —y平面内的分量 ∥)体纵光学声子的产生和湮 

灭算符．砝 和 如分别是二维波矢为 西的表面光学声子的产生和湮灭算符．声 和 分别是电 

子在平行于晶体表面的平面内运动的动量和坐标矢量．P 和 分别是电子在垂直于表面方 

向的动量和坐标 ，‰( )是静态(高频)介电常数，S和 是晶体的表面积和体积． 

首先把哈密顿量分成平行于晶体表面的分量日∥和垂直于晶体表面的分量日 两部分 

日 一日 +日 ∥， (2a) 

日 一是+ ． (2b) 日 一 +壶 - (2b) 
其余部分为日 ．在绝热近似下，处理 一，平面内运动时，将 看成参量．对电子的横向运动 

的动量和坐标引进线性组合算符 

P／／i一(竺 )圭(幻+ +P ， — ( l_)专(巧一 )． 一 ，，r． (3) 

系统的总动量为 

声∥r一声∥+∑矗 ∥口击口 +∑矗自时幻． (4) 

对 日∥一 ·声∥ 作么正交换，得 

U =exp[--i(∑A 口毒口 ∥+∑  ̂酷铀 )·刃， (5a) 

=exp[∑(口击 一口 ，；)+∑(酷gq一如 )]． (5b) 

对于我们讨论的与体声子弱耦合．与表面声子强耦合情况，A 一1，A 一0．选取有限温度下 

尝试渡函数为 

I >一I ( )>I{ )>I( )>I{粕)>． (6) 

式中I ( )>是描写电子 方向波函数，其余部分分别表示极化子态．体纵声子态和表面光学 

声子态．其中( )表示极化子数，{ )表示体纵声子数．( 。)表示表面声子数．计算 

< Iu uf (日∥一 ·声∥r)u I >一( )IF(A，， ，ga， ，声 )I (z)>， (7) 

其中F(A，̂ r，gQ， ，声。)称为变分参量函数．利用变分技术可以求出变分参量 (， )、g。 

( )、声 和 ，̂将变分参量代入 F中可得 
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X [Cexp( -iZ)' p)b古+H. C. J. 
V4/4π.' "时 1/2 .1 π1..'叫 )112

W='\ "V) L- =，飞丁可r}

111 
εe∞ ε。

1 筐。 -1 .∞ -1 ~ 2.B 
一一一一,,' '0+ 1 ι+1' 俨 C
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Oa) 

Ob) 

(lc) 

哈密顿量H 中，第一项是电子在 z 方向的功能，第二项为镜像势，第二项和第四项为电子在

x.y 方向的动能，第五和第六项为体纵光学声子和表面光学声子的功能，第七项和第八项为

电子与体纵光学声子和表面光学声子相互作用的能量·盹和 ω，是体纵光学声子和表面光学

声子的频率 .a岳和 all'分别是波矢为 w在 (x-y 平面内的分量 Wρ体纵光学声子的产生和谭

灭算符，略和句分别是二维波矢为。的表面光学声子的产生和涅灭算得 .P;'和王分别是电

子在平行于晶体表面的平面内运动的动量和坐标矢量.P. 和 z 分别是电子在垂直于表面方

向的动量和坐标，向(<0，)是静态(高频J介电常数.5 和 V 是晶体的表面积和体积.

首先把哈密顿量分成平行于晶体表面的分量 H/1和垂直于晶体表面的分量H1-两部分

H=H1- +H//. 

P~. 0'(<0,-1) 
H , =: '+一一一一一一一

...L. 2m' 4四oo(ι+ 1)

(2a) 

(2b) 

其余部分为 H/1 . 在绝热近似下，处理 I-Y 平面内运动时，将 z 看成参量，对电子的横向运动

的动量和坐标号l进线性组合算符

P 1/，=(半山bj+bj++Po山 p， =i(赤内问+)，尸I.Y ω 

系统的总动量为

P ,/T=P//+ 2:: hW//a奋all'+ 2:: hQb吉饨，
"西

对H矿-u. P矿T作么正交换，得

(4) 

U, =exp[ -i(2::A ,a i!;a Il'W ,,+ 2::A，崎句Q) .日 (5a)
"西

U, =exp[2:: (a奋!w-all'f，品>+2::(崎gQ一句gQ) J. (5b) 
啊?面

对于我们讨论的与体声子弱桐合，与表面声子强精合情况，Al = 1 ， A2 =O. 选取有限温度下

尝试波函数为

|φ) = I \Ö (z) ) I {n,} ) I {nw} ) I {",,} ). (6) 

式中 I \ö (z))是描写电子 z 方向波函数，其余部分分别表示极化子态，体纵声子态和表面光学

声子态，其中怡，}表示极化子数. {nw}表示体纵声子数 .{nQ}表示表面声子数，计算

〈φ IU，'U，'(H/I-ù' pl/T )U，U， 1 φ) = <\ö (z) I F(À.!w.gQ'ù .Po) I \Ö (Z)). (7) 

其中 F(À .!w.gQ ， Ù ， P，)称为变分参量函数，利用变分技术可以求出变分参量 !w (j，ω 、gQ

(g,,) ，Po 和 λ，将变分参量代入 F 中可得
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其中 

砌面 +丢Ⅲ+ cn+÷ +吾c + +吾 №～ 号 
一  ( )]一 ( ){M )一{m“z[ 可 干厕 +2 ( )詈Ⅳ(z)]_ (8a) 

cz 一!望 a ， c2 一』 xZexp(一2zusx) (8 ) 
(2)一l(1—2nxz)exp(一 一2zu x)dx，Ⅳ( )=Ix2exp(一 一2zûx)dx， 

． 

(8 ) 

：  一  
eB

,ut一 t ) 一一 t ) m= t-- ff) ． (8d) ， 一 一]广J 1 一 J． ⋯ 
对平移速度慢的电子， 很小，(8a)的最后一项可以忽略，因此，F对 的变分可得 

~／ 』面 暑竺 丽(1—2 州 (9) 
由式(9)可以看出， 值不仅与 n，B有关，而且与坐标 z有关．不难得出极化子的有效质量为 

m ’ 一 m[i_= 丽 +2 ，(去) Ⅳ( )J· (1∞ 
在有限温度下，电子一声子系不再完全处于基态，品格振动不但激发实声子，同时也使电 

子受到激发．极化子的性质是电子一声子系对各种状态的统计平均，它们遵循玻色统计·由 

此，我们可以得到 对̂ z，B和 T的关系，由式(10)就可以得到极化子有效质量 m ／m与 ， 

B和 T的关系． 

2 结果与讨论 

为了更清楚地说明表面极化子有效质量与磁场和温度的关系，我们对表 1列出的 AgC1 

晶体的参数和耦合常数 进行了数值计算． 

表1 A|cI■体的参截和■合常数 

Table 1 Parameters and coupling constant of Ariel crystal 

图 1为 Agc1晶体中表面极化子的有效质量在一定温度(T=80K)和不同磁场下与坐 

标 z的关系曲线．图 2为Agcl晶体中表面极化子的有效质量在不同坐标下与温度 T的关 

系曲线．由图1和 2可以看出，AgCI晶体中的表面极化子的有效质量随温度T(或坐标z)的 

增大而减小，随磁场 B的增大而增大．由图 2还可以看出，当 T<80K时，表面极化子有效 

质量随温度的变化不明显，但当T>80K时，表面极化子有效质量随温度的变化非常明显- 

由此可以看出，Agc1晶体中表面磁场极化子有效质量随温度的升高而减小，与Yokota 

维普资讯 http://www.cqvip.com 
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1 ，"--~ ， hw;~ , 1... I ...，~-'--- I h2W;, F (,I. .u)=(n+: )ñλ+一~(n+一)+2: (ñw,+"n' 二_11 )nw+ :L: ñw，向-a，ñw，[2 ".--, 4λ21F 

16 卷

I 1 A 主 1
- K(z)]-a，ñ(ωA对M(z )-tmu'l 1- (，，-/8)a:+2a，山川+2α，(孟 )î!V (z) J. (8a) 

其中

r ex以- 2zu,.x) • r .x'.:exp (- 2zu/ox) , 
K(z) = I 一一-一...-:-.-....d.x， L(z) ... ?-::/ ....d J 1 十 .x' --. - ,-, J (1 + .x')' (8b) 

Mω =f(1 一 2μη州叫一 x'ι， -一 2zu川
o 0 

(8c) 

α，=坛:-as=乖ye=主.U/=(午1)tds=(毕)tJA=(ZFf{创)
对平移速度慢的电子.u 很小 .(8川的最后一项可以忽略.因此J对 λ 的变分可得

盯=αs词J 'n , 1-w(1-MA巾 J 叫z
古 (2n+ 1)(1-W;/4.1.')

(9) 

由式{的可以看出J值不仅与 n.B 有关.而且与坐标 z有关.不难得出极化子的有效质量为

m'=m[l-(叩;+饲川+缸，(tfNω] (10) 

在有限温度下.电子声子系不再完全处于基态.晶格振动不但激发实声子，同时也使电

子受到激发.极化子的性质是电子-声子系对各种状态的统计平均，它们遵循玻色统计.由

此‘我们可以得到 λ对 z.B 和 T 的关系.曲式(10)就可以得到极化子有效质量 m'/m 与 z ，

B 和 T 的关系.

2 结果与讨论

为了更清楚地说明表面极化子有效质量与磁场和温度的关系.我们对表 1 列出的 AgCl

晶体的参数和藕合常数口。1进行了数值计算.

表 1 AcCl 晶体的事舷和帽合常撇

T.bl. 1 para皿et<rs 皿d coupllng c幅且皿t of AcCI crystal 

句 E∞ k盹(m摩V) hω， (m摩V) ., a, 

9 , 5 .1.97 23.0 21.6 1.97 2.89 

图 1 为 AgCl 晶体中表面极化子的有效质量在一定温度(T=80K)和不同磁场下与坐

标 z 的关系曲线.图 2 为AgCI 晶体中表面极化子的有效质量在不同坐标下与温度 T 的关

系曲线.由图 1 和 2 可以看出.AgCl 晶体中的表面极化子的有效质量随温度 T(或坐标 z)的

增大而减小.随磁场 B 的增大而增大.由图 2 还可以看出.当 T<80K 时，表面极化子有效

质量随温度的变化不明显.但当 T>80K 时.表面极化子有效质量随温度的变化非常明显.

由此可以看出 .AgCl 晶体中表面磁场极化子有效质量随温度的升高而减小.与 Yokota
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所得结果一致，这是因为随着温度升高，晶格无规则运动增强，电子一声子之问相互作用减 

弱，从而使声子对电子的有效质量贡献减小． 

图 1 T=80K时极化子的有效质量 

在不同的磁场下与坐标 的关系 
Fig．1 The relation ship between the effective 

glfl~s of polaron and coordinate at different 

magnetic field B at T一 80K 

图2 极化子的有效质量在不同 

坐标下与温度 T的关系 
Fig．2 The relationship between the effective 

ulas$of polmron and temperature T at 

different coordlBate 
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所得结果一致，这是因为随着温度升高，晶格无规则运动增强，电子-声子之间相互作用减

弱，从而使声子对电子的有效质量贡献减小.
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Abstract The magnetie field and temperature dependence of"the effective maas of the sur- 

face Dolaron in polar crystals，which is a weak coupling with bulk longitudinal optical 

ph。nons and a sttTOng coupling with surface longitudinal optical phonons，was discussed by 

usinE the improved linear combination operator method．Numerical calculations for AgCI 

crystal show that the effective mass of the surface polaron decreases with increasing tern— 

perature and increases with increasing magnetic field． 
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Abslracl 1'he magnetic lield and temperature dependence 01 'the ellective maas 01 the sur

lace polaron in polar crystals , which is a weak coupling with bulk longitudinal optical 

phonons and a strong couplit唱 with surlace longitudinal optical phonons , was discussed by 

using the improved linear combination operator method. Numerical calculations for AgCl 

crystal show that the ellective mass 01 the surlac理 polaron decreases with increasing tem

perature and increases with increasing magnetic field. 
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