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极性晶体膜中电子一表面声子强耦合 
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摘要 采用 Huybrechts线性组台算符和变分法相结台 的方 法，研 究了极性 晶体膜 内电子与体 

纵光学声子弱耦合、与表 面光学声子强耦台系统的基 态能量 ，得到 了作为膜厚和耦台常数 函数 

随着实验技术的发展和光学器件的广搓应用 ，极性膜、量子阱和超 晶格等微结构的研究 

引起了人们的极大兴趣和关注． 

在极性膜 的研究工作中，Licari和 Evrard[1 导出了包括 电子与体纵光学(LO)声子，电 

子与表面光学 (sO)声 子相互作用的 电子一声子相互作用体 系的哈密顿量．随后，许 多学 

者0 对极性膜 电子态的性质进行了大量的研究．人们从仅考虑 电子与 LO声子相 互作 

用0 ]，发展到不仅考虑 电子与 LO 声子相互作 用，还要考虑 电子与 SO声子 的相互作 

用 一]，逐步认识到电子一声子相互作用与极性膜的尺度密切相关(量子限制效应)，也认识 

到 ，电子与表面光学声子的相互作用对整个体系的性质有着重要影响(极化子效应)，特别是 

对薄膜的情况尤为重要．但所有以上这些对极性膜的研究仅局限于 电子一声子的弱、中耦合 

的情形． 

实事上 ，有不少极性 晶体中电子与 LO声子的耦合弱，而与 SO声子的耦合强口 ．然 

而，迄今为止，人们对这类极性晶体膜还没有研究过．本文采用 Huybrechts线性组合算法和 

变分法，讨论电子与 LO声子耦合弱、与SO 声子耦合强的极性晶体膜中电子一声子相互作用 

系统的基态能量 ，得到了作为膜厚和耦合常数函数的极化子 自陷能的表达式．对 KCI材料 

进行 了数值计算 ，结果表 明，不同支声子与电子相互作用对 自陷能的贡献有很大 区别，进一 

步说明了极性膜中表面声子的重要性． 

1 哈密顿量和变分计算 

考虑一个被限制在厚度为 2d的极性晶体膜中的电子，如图 1所示．在有效带质量近似 
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极性晶体膜中电子-表E声子强藕合
摄化子的自陆能养
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摘要 革!'l H毛主ybrechts 线性撞击算带和变分坛相结告给方法，研究了极性晶体膜点电子与体

纵光学声子弱糯告、与表噩觉学声子强糯告革统约基态能量.得到了作寿膜草和辑查啻数量E数

约极电子当每当陷撞 .~t KC1 品钵进行了数锺计算，直在果表明，不同主声子与电子丰富互作用对援兔

子自由那不裙罔 飞号4辛~ '-
关键词兰兰主.~1t-t-. ~ .1/\~.霞， LD 声手 立C辛

苦i言，

随着实事盘技术的发展和光学器件的广泛应瘤，极性膜、量子阱秘超品格等徽结梅的研究

引起了人们的极大兴趣和关注.

在极性膜的研究工作中，Licari 和 Evrard[l]导出了包括电子与体纵光学 (LO)声子，电

子与麦丽光学 (50)声子指互作用的电子-声子相互作用体系的晗密顿量.随后，许多学

者[2-8]X才极性膜电子态的性质进行了大量部研究.人们从仅考患电子与 LO 声子相豆作

用[2-司，发展到不仅考虑电子与 LO 声子相互作用，还要考虑电子与 50 声子的招互作

用EHL逐步认识到电子声子棺互作用与极性痪的尺度密切极关〈量子报锐效应) .也认识

到I ‘电子与表面光学声子的榕在作用对整个体系的性质有着重要影响〈极化子效应人特别是

对薄膜的情况尤为重要.但所有以上这些对极性膜的研究仅局限于电子-声子的弱、中藕合

的情形

实事上，有不少极性晶体中电子与 LO 声子的稿合弱.而与 50 声子的藕合强[9-1:J. 然

雨，迄今为止，人们对这类极性晶体摸还没有研究过.本文采用 Huybrechts 线性组合算法和

变分法，讨论电子与 LO 声子藕合弱、与 50 声子藕合强的极性晶体藤中电子声子裙互作用

系统的基态能量.得到了作为膜辱和藕会常数画数都极化子自黯能的表达式.对 KCI 材料

进行了数值计算.结果表明，不同支声子与电子相互作用对自黯能的贡献有很大区别，进一

步说明了极性震中表面声子的重要性.

1 哈密醺量和变分计算

考虑一个被限制在厚度为 2d 的极性晶体膜中的电子，如雷 1 所示.在有效带质量近似
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下 ，电子一声子相互作用系统的哈密顿量可以写 

作 [ ] 

H — H + H + H，一 ， (1a) 

D 2 

一  + )， (1b) 

f 0，f l≤ d 
V( )一 f 【。。，lzl≥ d (1c) 图1 极性晶体膜的几何形状 

Fig．1 Geometry of the polar crystal slab 
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式中， 是电子的有效带质量Ij 一( ，k )为1,0声子的波矢，其中 一k~一i q-k j，k 一等， 

m一0，l'2⋯．，字，D一 ，。为品格常数； q一口 + j为SO声子的波矢I；一( ， )， 一 

z i+y 为 电子位矢If为 z一0平面镜像对称的字称，取“+”或“一”，f取“+”时， 取奇数 ， 

取“一”时， 取偶数} 和 分别表示极性膜的表面积和体积． 

对 电子的 x--y方 向运动的动量和坐标引进线性组合算符0 “ ，并对哈密顿量 H 作两 

次么正 变换 

一 U2--1U1-1删 lU2一 0+ l， (2) 

一 
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下，电子声子报互作理系统的哈密吸量可以写
作出

H=H蕃 +H，.，. 十 H._抖，

D2 

H. 一 +V(纱，z.mlt 

(la) 

(lh) 

图 I 极性晶体朦抱几何形状
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Z ，二罗

忡 • ;"I~d 
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(lc) 

Fig.l G誓。皿etry of the polar crystal sla.h 

H.. = 2; ii w，ι，a丰{是 )a~(k) 十 Z呈阳，.bt (q )h,(q) • 
.\.l:IIt ql 

H._.. = 2;[v，，:，(矗 .z)e-dr ， Pa;;(k) 十 HC]
是-

十 2; [V; 句.z)]e-"'Pbt(q) + HC]. 
雹，

D. I COS(;;Z). t =+,m = 1.3.5._ 
V':'(k.z) = 品:'--:::-:--- x ~ 
血、肝(吉) ]'" . '[ sin(吾). t = - ，m μs 
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式中，叫是电子的有效带质量.Kw=(k.晶J为 w声子的波矢，其中二=k.i +k，j.是F苔，
D _ 2d 斗斗斗

m=O..1..2 ,...... 11 言'D=zd 为品格常数坪=q.z t 十 qy)为 50 声子的波矢口=怡，刻 ，. p=

x. 十y}为电子位矢 ， t 为，， =0 平ilff镜像对称部字称，取"十"或"一"，z 取"十"时 .m 取奇数，

z 取"一"时.m 取偶数，5 和 V 分别表示极性朦的表面军民和体积.

对电子的 x-y方向运动的动量和坐标引进线性组合算符EZDAE1，并对哈密顿量 H 作两

次么正变换

-ø:" = U, -'U , -1 HU,U, = .f!j:", +♂气， (2) 



3期 额尔敦朝鲁等：极性晶体膜中电子 一表面声子强耦合极化子的自陷能 

U1一 exp[i(∑A1Ⅱ：( )Ⅱ ( ) + ∑A2 + 6 (q)g)·P]， (3a) 
^删  口I 

U：一 exp(∑[，舢( )a2(k)一以 ( )Ⅱ ( )]+ ∑Ef,(q)bt(q)一 (g)6 (q)])(3b) 
^_  口I 

其中，学 是电子在反i巾效应中发射和吸收不同波矢的声子之间相互作用所引起的附加能 

量，可以忽略．厶 ( )[，二( )]和 (q)[ (q)]都是变分参数 ，A。“：l，2)是表征电子一声子 

耦合程度的物理量 ，对于我们讨论的电子与 LO声子耦合弱及与 SO声子耦合强的情形，A 

= 1·A2—0． 

T=0K时，选基态波函数为 I )=I z))10)，其中IO>是零声子态，I z)>满足 

[ + ) z))_ER ))． 【4) 

系统的有效哈密顿量为 

雹 ，， )一min[F(,I．z，L ， )]． (5) 

其中 F( ，z．厶 ， )一(OI学 1 0>称为变分参量函数 ，利用变分技术可以求 出变分参量 ，二 

( )、 ( )，将变分参量代入 F中可得系统的基态能量的上限为 

一 (竹( )I I竹( )>=e +旱一五．． (6) 

其中 0是电子的 自陷能 

E 一 E一￡0+ E ∞， (7) 

莓  
丘 ( ) 一毒[ +z] 

× 

tanh( ) 

E(e + 1)+ (￡ 一 1)e一 ][(c0+ 1)+ (e0— 1)e 

(8) 

． 一 十  

(9) 

这 里 a= 、m bo'm
，1 ( 一丢)为电子和L0声子的耦合常数．式(6)中的参数 由E0 

对 的极小值确定． 

从式(7)～(9)不难看出，极化子的 自陷能 由两部分组成 ：一部分是 由于电子一体 LO声 

子相互作用所引起的极子效应 ，另一部分是电子一so声子相互作用引起的．后者又包含两部 

维普资讯 http://www.cqvip.com 

3 期 额尔敦朝鲁等z 极性晶体腹中电子表面声子强藕舍极化子的在陷能 233 

U , = exp[i( 2;A， a.!;怜 )a皿王是法十三Agb， 十 b，(q)q} ' ,0]. (3a) 
4mt 'l t 

U , = expi 2;[J_(是 )a~μ晶) - f:.位 )a.(k)] 十 2;[J，(q)bi(q) - f; (q)b,(q)]) (3b) 
叠，画.'

其中，孩气是电子在反:中效应中发射和吸收不同草草矢的声子之阅报互作用所引起豹部加能

量，可以忽略. f_ (k} [J;'(k}]和 λ(q} [J: (q门都是变分参数.AJi=1.2)是表征电子声子

精合程度的物理量，对于我们讨论部电子与 Zβ声子搞合弱及与 50声子藕合强的情形.A，

=1.Az=O. 

T=OK 肘，选基态波盈数为忡。)= 1跃z)) 10) ，其中 10}是零声子态. 1 手>(z) }满足

[严;十 V(z) ] 1仲))=E.I~z)). (4) 

系统前有效哈密领量为

.:;r,ff(Z) = min[F仗，% t f.蝠 .f，) ]. (5) 

其中 F(). ， z.f_.f,)= (0 10"'. 1 白〉称为变分参量函数，利用变分技术可以求出变分参量 f:'

u.)、f; (f，).将变分参量代人 F 中可得系统的基态能量的上限为

ñÀ 
Eo = (~(z) 1 0"'，ffl~(z)} =良 +τ - Et... 

主主中 E~是电子的自黯能

E ,.. = E~_LO + E t:-sor 

E~_l.. = a直 ω且J 亘) l/~ 
一一2d 飞 2m，出'wJ

3/2 ,. f 8d'm.毒国'w\
1-..:'"直 \ 1f'ñ J 
一一gd'隅卢由

1 • 18d'锢.~.均飞
十 三 -一一"一一-In[ 一- .._.，二旦}

__2.3.01... 唱捐2π'h 飞 m'π'ñ I 
J一

gd2mbw.lρ 

w( ñ \ "' r. _，~ _~r rsìn1i (2x) , ~ 1 
E， 目的=工二二旦[一一一-i i dze-ke-zziT???77τ+21 

d \ 2m，卢且J J --- . -." 'L x(4x' 十 π"} , - J 
。

tanh(x} 
I [(E_ + l) ...:. (<0., - l)e- z..立tε。十l) - (马 _ 1)e-2rJ' .. - 1 

x , 
ctanh(x) 

2 二 T =-
l [(ε∞+ 1) + (E，二。-l}e一叮[(乌十1)十【雹n 1 )e-2r了

' 

(6) 

(7) 

(8) 

(9) 

, (2扭曲目、 112- ~1 1 古
这里 a= 一一一[一主::!!! 1 {一一一〉为电子和 LO 严子约第合常数.式(6)中的参数 λ 也 E.

2ñww 飞 ñ !ε∞电

X:J À 的极小值确定.

从式(7)- (9)不难看出，极化予的自陷能由两部分组成 z 一部分是由于电子体 LO 声

子相互作用所引起的极子效应，另一部分是电子于so 声子相互作用寻i起的.后者又包含两部
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分 ，分别是电子与极性膜中两支表面声子相互作用的贡献 

2 数值分析及讨论 

为了清楚地说明极性膜中各种光学极化模对电子性质的影响(极化子效应)，我们具体 

以 KC1极性晶体膜为例，进行数值计算．计算所采用的材料参数E12]为：c。=4．49， =2．2， 

0=26．8meV，口=3．44，m／m6一o．343，口=3．15A，数值结果分别示于图 2和 3中． 

等 

} 

o 2O ‘O 60 80 

d| 

晋 

S
I 

0 20 40 60 80 

d| 

图 2 KCI极性晶体膜中极化子 自路能 EI5o(f)随膜厚 d的变化 

Fig．2 Variation of~elf-trapping energy丘 一so(t)of the polaron with 

the slab thickness d in the KCI polar crystal slab 

在图 2(a)和(b)中，分别描绘了 KC1极性晶体膜 中由于电子一表面光学声子相互作用所 

产生的极化子 自陷能 E m(+)和 E so(一)随膜厚 d的变化．由图中不难看出～E so(+) 

和 E一 (一)随膜厚 d的增加雨减小，且两支表面光学声子( +和 一)与电子的耦合程度是 

大不相同的．对称( 一+)的表面光学声子一电子相互作甩很弱，所产生的自陷能 E so(+) 

很小，而反对称( 一)的表面光学声子一电子相互作甩则很强，所产生的自陷能 E 一m(一) 

比E一 (+)大两个数量级．因此 ，对称的表面光学 声子 电子相互作用所 产生的 自陷能 

E一∞(+)是可以忽略的． 

图 3表示了 KC1极性 晶体膜中电子一体 LO声子相互作甩所产生的自陷能 E m、电子一 

SO 声子相互作用所产生的 自陷能 E m和总 自陷能 E 随膜厚 d的变化 曲线．由图可以看 

出，E一 随膜厚 d的增加而增大 ，E m随膜厚 d的增加而减小．当极性膜较薄时，电子 一SO 

声子的相互作甩是主要的，随着膜厚 d的增加，E m迅速下降 ，当d>lO0A以后，几乎趋于 

零．电子一LO声子相互作用产生的 自陷能 E 工。，随着膜厚 d的增加而逐渐增大，最后当膜 

厚足够大时趋于一定值．当 d<20A时，总自陷能 E 随膜厚的增加而迅速减小．这是 因为膜 

的厚度在此范围内时 ，电子 SO声子相互作用是主要的．当 2ô <d<30A时，E 随膜厚 d 
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分.分别是电子与极性震中两支表面声子核豆作鸡的贡献.

数值分析及讨论

为了清楚地说明极位膜中各种光学极化模对电子性质部影响{极化子效应).我们具体

以 KCl 极性晶体膜为例.进行数值汁算.计算所采用的材科参数[12]为 2乌 =4. 扮，ι=Z.2. 1i

剧'w=26. 8meV.α=3. 44.m!m ,=ü. 343.a=3.15λ ，数值结果分别示于002 和 3 中.
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因 2 KCI 被性晶体震中极化子自陷能 E~_5{} (t)磁摸淳 d 的变化

Fig.2 V.盯iation of self-trapping energy K-so {t) of 出e polaron with 

the slab thìckness d in the KCl polar cry.stal slab 

在离 2(a)和 (h) 中，分别描绘T KCl 极性品体旗中由于电子-表面光学声子报互作用所

产生的极化子自陷能 E. 如(十〉和 E.-so( -)隧膜厚 d 的变化，也图中不难看出 .E，，_如〈十)

和 E.-soC-)隧膜厚 d 前增加而减小.且两支表面光学声子协什和胆1，.-)与电子的藕合程度是

大不相同的.对称心=+)的表面光学声子-电子相互作用很弱，所产生的自韬能 E~皿(十〕

很小，而反对称心=一〉的表面光学声子-电子相互作用则很强，所产生的自陷能 E，，-:."'O( 一〕

比 E.-so(十〉大两个数量级.因此，首称的表重耳光学声子电子相豆作用所产生躬自陷能

E~皿(十)是可以忽略的.

困 3 表示了 KCl 极位晶体族中电子-体 LO 声子相互作用所产生的自陷能 E~甜、电子

so 声子相互作用所产生约自陷能 Ee-SO和总自陷能 E~Mi膜厚 d 的变化曲线.由圈可以看

出 .E. 却随膜厚 d 的增加而增大.E. 黯随膜厚 d 的增加而减小.当极性膜较薄时，电子一回

声子约相互作用是主要部.随着膜厚 d 的增加.E，，-so迅速下降，当 d>l∞λ以后，几乎趋于

零.电子 LO 声子相至作用产生躬自黯能 Ee-W.随着膜军 d 的增加而逐渐增大，最后当旗

厚足够大时趋于一定值.当 d<ZOλ时.总自黯能 E~随摸厚的增加而迅速减小.这是因为膜

前厚度在此范围内时.电子 so 声子相互作用是主要树.当 2自主 <d<30A对.E~随膜厚 d
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Fig 3 Variation of self-trapping energy E 、 
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A恼tract The ground 回国e energy of the strong coupling of electron-surfa四 optical

phonons system w垃h weak coupling of electron-bulk longitudinal Op宣ical phonons in a 51约

of polar crystal was s生udied by 田ing Huybrecht' s linear combin础。n Op盯的or and varia

tional method. The self-trapping energy of 乞he polaron 曹卸 obtained aS functions of the 

slab thickness 缸ld 宦hεcoupli。在 constants. Numerical calculations for KCI crys国I show 

由副主:he contributl0n5 of interaction between the electron and tbe dlf{erent 也ranch of 
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