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摘要：用刚性离子模型研究了铁电半导体SnTe的品格动力学．计厦电子屏蔽作用对长程库仑作用的修正，得到了光学 

模 反常的色散关 系． 

关t词：刚性离子模型．Ewald变换，屏蔽效应 

THE LATTICE DYNAM ICS 

SEM IC0NDUCToR SnTe 

LIU Ping XU W en—I an LU Wei 

(Nationa[Laboratory for Infrared Physics，Shanghai Institute of Technical Physics 

Chinese Academy of Sciences，Shanghai 200083．China) 

Ahstrael The lattice dyrmmics of the ferroe[ectric sem~onductor SnTe was investigated by using the rigid—ion mode[． 

Considering the screening e~ect of electrons on long—range Coulomb Iorce·the abnormal dispersion relation 、 as oh— 

ta Lned． 

Key words rigid ion model，Ewald transformation，screening effect． 

引言 

铁电体是一类在某个温度范围内具有自发极化的 

赍电 晶体，绝大 部分铁 电体结构复杂 但像 SnTe和 

GeTe这类N— 族化合物却是双原子窄带隙铁电半导 

体 l̈ J．研究它们不但有助于了解铁 电体相变特性，而且 

可能对铁电体和半导体集成器件的应用有所启迪． 

对 SnTe晶格动力学的理论研究可以追朔到 1963 

年，但直到最近发表的文章都是用壳层模型进行的．在 

壳层模型中 ]，晶格 中的离子被看成由刚性离子实和 

零质量的电子壳层组成．考虑了离子实之 间、壳层之 

间、离子实和壳层之问的相互作用．为 与实验比较 ， 

势必引入许多参数，这样就增加 了计算的复杂性和计 

算结果的不确定性．许多引入的参数也缺乏明显的物 

理 意义． 

作者注意到刚性离子模型的相对简单性。特别是 

它在解释 复杂的铁 电体 RbCaF 上获得 的成功0]，第 

一 次将该模型用 于 SnTe的晶格动力学研究，用很少 

的、具有鲜 明物理意义的参数得到和壳层模型计算可 

以相比的、因而与实验也可相 比的结果．考虑到 SnTe 
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晶体中电子浓度比较高的特点，我们还引入 了电子屏 

蔽对长程作用的修正． 

1 理论模型 

由于晶体内原子问存在相互作用力 ，因此各原子 

的振动不是孤立的，整个晶格可以看作是一个互相耦 

合的振动系统．在刚性离子模型中．动力学矩阵元可分 

解为短程相互作用和长程库仑作用。。J，即 

D (kk 』q)= R (kk J q)+ (kk J q) (1) 

对短程相互作用势取为 Born—Mayer势 =ae ． 

长程库仑作用的求和在正空问的收敛较慢 ，用 E 

wald变换 ：将其 分为正 空间和倒 空间两 部分： ．对 

SnTe材料仅计及最近邻相互作用，涉及的参数有：力 

常数 n和 b反映结合键的强弱特性．有效 电荷 反映 

离子化的程度及库仑作用的大小． 

2 屏蔽效应 

由于 SnTe样 品的载 流子浓度较 高，为 5×10 

Cm ，造成相应的载流子海，在晶格振动形成 的宏观 
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Abstract The lattice clynamic~ of the ferroelectric semLCIlnducfClr SnTe was investigated by ut.ing the rigid-Lon modeL 
Considering the screening effect of electrons on long-range Coulomb force. the rllmormal dLspersion relation was 01::.

Huned. 
Key words rigid-ion model. EW<lld tnmsformatLOn. screening effect. 

~Ilr 

~~~~-~~~~m~mOO~A~~~~~~ 

1i' It!. .!I. 1* • ~ :k 3\l5t ~ ~ 1* !;'; fij • 5.'< • (IHt s" T. fa 
(jeTe i1;: ~ 1\' - VI Mi: ~ it 4!!J !P ;/Hit!m T ",Pill' ~ ~ ~ '* ~ 
W'J ,liif~E 111 ;f/!!~ JIIJ T T IW~ ~1* fIl 'It:~11'. ii'ii 11. 
~OO~~~1*fa,*~~.~H#~~m~~~~. 

~ Sn T e .!I. i/} iiIJ :1:1 'l': ~ llh~ liif ~ or C.li~U~1 fiJ 1 963 

iF ' /!! 1'1: fiJ 1ft ili ~ * ~ :lC ~ tl;/! m "" JiHJ !r! j£ fi ~. ~ 
",,~m!r!.W . .!I.i/}.~~-r~~~~m11'~-r~fa 
~ ~;I: ~ ~ T J'i: ~!:!l~. ~ ~ T ~ T ~ 2: jii] ,"" m 2: 
jii],~T~~""~2:1Bl~mE:t\'m.1'J T Ej~I!lIt~. 
ri' ..e. ~ I A i'f $ ~ fI: • is: ff~ IfI t~ T it JI: ~ • 5.'< 11' fa it 
JI: !;'; !l/. ~ HI8 ;E 11' , i'f $ ~ I A ~ ~ fI: til ~ Z. IlJLll ~ 4!!J 

WI: .Ie 
t\'.ttl:.~11'~Tm!r!~fIl~~.tt,Mm;/! 

E ~ .. fJ~ 5.'< ~~ ~ ~ RbCaF, .LiJH1J ~ ~J)]['J. m 
-IX :f'f w: m !r! m T Sn Te ~.!I. i/} iiIJ :1:1 'l': liif ~ • m jILj·' 
~,A~.~~WI:~~.fI: •• fa",,~m!r!~JI:~ 
tl m It ~,1>Il ii'ii Ej 'Jl; ~tIl or fIl It ~ t;!;!l/.. ~ Jtl ill Sn T e 

.~*.~~~~~£ •• ~~~~§ 
.i'I'~liI B 11111999-05-06 •• a.~JlJ B l1li1999-10-18 

.!I.1*.p ~ Tt6:~ lt~il1Ii ~ ~,I:\. ~ liliBI A T ~ T IlI\ 

iii ~H<: 1I1 t\' m ~ ~ 1£. 

1 JI~"UI!! 

~T.!I..~!m-r1BlD~fIlE:t\'m:l:l.~~&!m-r 

~~~;f~W~~.m~.!I.i/}or~~t\';/!-~~fIlm 

it ~ ~ ~ * ti. ~ I!tl 11' ~ -r m!r!.p ,~ :1:1 'l':Jl:! jr$1i; ~ 5t 
IW 1'J mll1 filE: t\'m fat<: 1I1 W ~t\'m"J. ~p 

- - -
D.,(kk'!q) = R."(kk' jq) + T.,(kk' jq) (J) 

~\:i.!lI1f1lE:11'm~*1'J Born-Mayer ~ 'P'=ae- b
,. 

t<:lI1w~t\'m ~* ~~1£s; rEll ~iJJl:iJ1~tt. m E

wald 'll: ~[;::f'f Jt 5t 1'J 1£ s; Iii] ~ fiil s; jii] iIIlllll5T'J. ~ 

Sn T e U 1'4 IJUt & iii: ili 4fl m E: t\' m .11Ii & ~ ~ fI: ~ ,:1:1 

#fl:afab&~~it.~~~M11',~~~ffle&~ 

~r it~lI1~ &W~t\'m~:klj,. 

2 MiUte 

~ T SnTe fft 01/. ~ it; itT t6: ~ ~ iII;. 1'J 5 A 10'" 

em '.lli~ fIl~ ~ ~itTifi. ~.!I. i/}~ ~ ~ It~*:@ 

• The prOjecL supponed by the Gran! for Srare Key ProgTam for Ba~e 

Research of China 

Recei"ed 1999- 05-06. revised 1999-10-18 

http://www.cqvip.com


76 红 外 与 毫 米 波 学 报 19卷 

场作用下运动．形成屏蔽．在长波掘限下可以完全抵消 

库仑作用，为描述屏蔽作用必须对长程库仑项进行修 

改．刚性离于模型中，介 电系数为 1，而实际晶体巾由 

于存在载流子，介电常数不再恒为常数．因此需重新加 

以处理，在式(i)中，需加上 一个屏蔽项 

)一氏 E 十 ：∑ 

tG十 q、 ttj+ q t 2／ 

( 一 

1 

十 G 

1 I eif；(J(̂  1
一 t(女)】 (2 

E 的怍川 是使库 仑作用 加 r辟蔽效噍后仍 钉 

F移不变性 √ 为形成因 ， 为介电常数．其中涉技 

两个参数 和 ． 为托 {斯一费米肝敲 长度．若敲 

流 被视 句 由的．H 订有效质 Ⅲ ，则订 

． ，

4m t 3”， )。 
： = — — — ‘ 一  

s T 的 f 约 为一t0 ：K 为费米波灭，由 ]’的载流 

浓度远低 J’金属的典型值．因此 K f 较小．实际 ·{r取 

为 0．25倒格矢单位． 

2 计算与讨论 

SnTe的高温原型相是 Na{’l结构．即 Sn原 _『和 

Te原子分别占据一套简立方格 于．嵌套而成．由对称 

性分析可知．原子问相互作用 力常数矩阵可以用 ^ 和 

两个参数描述 ，它们与 Bon．Mayer势中的参数 “和 

6有如下关系： 

-一磐， ”， 

j 、 

图 1 不考虑屏蔽作用的色散关 系 

Fig．1 The dispersion relation 

without the screening effect 

B： ；{ =一d肺 ／ ． 
r 

其 中 为原子平衡问距 ．A 为中心力 常数． 为非 中 

心力常数．增加 ^ 可增加纵模的频率．增加 B会使横 

模升高．对于 SnTe．我们计算 中诵节得到的参数 和 

分别为 24．31和一1．279，单位为 !／v 离子电荷为 

1．84个电子电荷．图 1是不考虑屏蔽作用 的计算结 

果．明显可 见长波极限 > 与绝大多数离子晶体 

一 致． 

现在考虑屏蔽效斑．取参数 E．为 l3，单位为 ， 

． 为 2．f】个倒格 单 位， 为 0．25个倒格子单 

{ 为0．25个最小原子问距 ．得到结果如图 2． 

在 ·般的离子晶体中长程库仑作用使光纵摸的运 

动伴随宏观电场．闲此声 子频率升高，光学纵模 J ()与 

光学横模 T【)发牛分离．在 SnTe中．m于较高的载流 

浓度造成的l瘁蔽敬成抵消 r K程库仑作用产 的宏 

观l乜场． 波矢为零处，光学纵模 I 和光学横模 T() 

趋 ] -致．但在波 托较短时，离子运动加快．电 屏蔽作 

川 4 J一离 子的运动．所以在谱图中 I，()模出现塌陷． 

表现反常．廿弹性中_『散射谱【I|已观察到 SnTe的 I．() 

， r九勺这种行为 ． 

式t 2)中 E ，(kk l叮)随 变化导致 r色散关系在 

不同渡矢 的行为，根据铁电软攘理论．铁电性的产生 

是 市里渊区 r点的光学横模的软化相联系的．我们的 

汁算表明，由于电子屏蔽作用，r点 TO模的频率升高 

r．这就表明电子屏蔽是不利于铁电相变的．由于SnTe 

的载流子浓度较高．确实观察不到高的居里相变温度 ， 

这也提示我们：为了得到高的居里相变温度．必须设法 

降低 SnTe的载流子浓度． 

图 2 考虑屏蔽作用的色散关系 

Fig．2 The dispersion relation 

with the screening effect 
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4 结论 

本文用 刚性离子模型计算 SnTe的色散关系．在 

考虑 _r屏蔽效应后，得到 _r光子纵 模在市里渊区中心 

附近的塌陷．由电于屏蔽作用对色散关系的影响推 出 

了减少载流予浓度以提高居 里温噬的设想 ，本文中的 

计算方法可用 十其它复杂的铁电结构 
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