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晶 格 热 振 动 对 磁 场 中 半 无 限 极 性 晶 体 内

表 面 磁 极 化 子 自 陷 能 的 影 响
3

额尔敦朝鲁 　肖景林
(内蒙古民族大学 ,内蒙古通辽市 ,028043)

摘要 　采用 Huybrecht s的线 性组 合算 符法 和变 分法 ,研究了晶格热振动对磁场中半无限极 性晶体内电 子与表面光
学 (SO)声子强耦合 、与体 纵光 学 (LO)声子弱耦合体 系的影响 ,得到 了作为 距离晶 体表面的 深度 、磁场和 温度函 数
的表面磁极化子的自陷能.对 AgCl 晶体进行了数值 计算 ,结果表明 ,不 同支声子 与电子 相互作 用对表面 磁极化 子
自陷能的贡献以及它们随距离晶体表面的深度 、磁场和温度变化的情况大不相同.

关键词 　表面磁极化子 ,自陷能 ,磁场和温度依赖性 .

EFFECT OF THERMAL LATTICE VIBRATIONON SEL F2
TRAPPI NG ENERGY OF THE SURFACE MAGNETOPO2

LARON IN SEM I2I NFI NITE POLARCRYSTAL
WITHI N THE MAGNETIC FIELD 3
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Abstract 　The eff ect of thermal lattice vibration on the system in semi2i nfi nite polar crystal wit hin t he magnetic fi eld ,

which is weak coupl ing wit h bulk LOphonons and strongcoupl ing wit h SOphonons , werestudied. Anexpressionsfor t he

self2trapping energy of the surface magnetopolaron as a f unctionof the dept h f rom thecrystal surface , magnetic fi eld and

temperature werederi ved by using Huybrechts’l inear combination operator and variational method. Thenumerical results

of the self2t rapping energy for AgCl show that thecontributionof interaction between theelectronand the different branch

of phonons to the self2trapping energy and the i t’s changing wi th the depth f rom t he crystal surface , magnetic field and

temperature are greatl y different.

Key words　surface magnetopolaron , self2trapping energy , magnetic field and temperature dependence.

引言

在超晶格和量子阱异质结构中 ,表面或界面的

性质对整个体系有着重要的影响 ,它们所具有的一
些性质也包含了复杂结构的某些重要内容现象 . 所

以 ,研究表面或界面附近电子的状态和性质 ,对进一

步研究超晶格和量子阱异质结等复杂结构有着深远

的意义和用途.

表面磁极化子因其在磁光技术中的重要作用而

引起国内外学者的广泛 重视. Wu 等[ 1 ] 用 Feynman

路径积分方法研究了 Fr�hlich 光学二维磁级化子基

态能量 ,Larsen[ 2 ]采用四级微扰 法计算了磁场中二

维极化子的基态 能量 ,Wei 等[ 3 ,4] 利用格林 函数方

法研究和体纵光学 (L O)声子 、交界面光学 ( IO)声子

相互作用的交界面磁极化子的诱生势和自能 ,但这

些工作大多数都只是限于零温极限和电子2声子弱 、

中耦合情形.

对于体极化子 ,弱 、中耦 合理论适用于电子2体

LO 声子耦合常数 αl 小于 6 的情形[ 5] ,而对于表面

极化子这种限制约为 2. 5[ 6] ,所以当电子与表面光

学 (SO) 声子的耦合常数 αs 大于 2.5 时 ,就必须采用

强耦合理论.事实上 ,有不少的极性晶体中 ,电子与

第 21卷第 5期
2002年 10 月

红 外 与 毫 米 波 学 报
J. Inf rared Mill i m. Waves

Vol . 21 , No. 5
October ,2002

© 8

99009

2002 0 27 2002 07 01

hepro ect supported b the ational atural cience oundation o

ei onggol o. 99009

ecei ved 2002 0 27 revised 2002 07 01



表面 SO 声 子的 耦合 强 ,而 与体 LO 声 子的 耦 合

弱[ 7 ] .然而 ,迄今为止 ,人们对这些材料中局域电子
态性质的研究甚少.

20 世纪 70 年代 ,Huybrechts[ 8]提出了一种线性

组合算符方法 ,将强耦合极化子描写为在抛物势阱
中谐振动的准粒子. Tokuda[ 9]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. 我们用此方法[ 10 ,11 ]讨论了极性晶体中
与表面 SO声子耦合强 、与体LO 声子耦合弱的表面

磁极化子有效质量的磁场和温度依赖性. 本文采用
Huybrechts的线性组合算符法和变分法研究了晶格

热振动对磁场中半无限极性晶体内电子与表面 SO

声子强耦合 、与体 LO 声子弱耦合体系的影响 ,得到

了作为距离晶体表面的深度 、外磁场和温度函数的
表面磁极化 子的自陷能. 对 AgCl 晶体 进行了数值

计算 ,结果表明 ,不同支声子与电子相互作用对表面
磁极化子自陷能的贡献以及它们随距离晶体表面的

深度、外磁场和温度的变化情况大不相同.

图 　半无限极性晶体的几何形状
F 　G y f 2 f y

1 　哈密顿量与变分计算

设晶体表面位于 x2y 平面内 ,表面法线方向在
z 轴下 ,在 z > 0 的半无限空间里充满着极性晶体 ,

晶体内的电子在表面附近运动 (距表面 z > 0) ,电子
处于一个沿着 z 方向的稳恒磁场 B = (0 ,0 , B) 中 ,

如图 1 所示. 在磁场中电子2声子系的哈密顿量可以
写成[ 10 ,11]
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哈密顿量 H 中 ,第一、二和三项分别表示电子在 x ,

y 和 z 方向的动能 ,第四项为镜像势 ,第五和第六项
为体L O声子和表面 SO 声子的动能 ,第七和第八项

为电子与体LO 声子和表面 SO 声子相互作用的能

量.ωl 和ωs 是体 LO 声子和表面 SO 声子频率 , a +
W

和 aW 分 别是 波矢 为 W (在 x2y 平 面内 的分 量为

W ‖) 的体 LO 声子的产生和湮灭算符 , b+
Q 和 bQ 分

别是二维波矢为 Q 的表面 SO 声子的产生和湮灭算
符 , Px , Py 和ρ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 , Pz 和 z 分别是电子在垂直

于晶体表面方向运动的动量和坐标 ,ε0 (ε∞) 是静态
(高频) 介电常数 , S 和 V 是晶体的表面积和体积.

首先 ,把哈密顿量分成两部分 ,即

H = H‖+ Hz , (2a)

Hz =
P2z
2m

+
e2 (ε∞ - 1)

4πzε∞(ε∞ +1)
. (2b)

其余部分为 H ‖ ,在绝热近似下 ,处理 x2y 平面内运

动时 ,将 z 看 成参量. 对于电子 的横向运动的动量

和坐标引进线性组合算符[ 8 ] ,并对 H ‖作两次么正
交变 ,得

U 1 =

exp - i 6
W

A 1 a
+
WaWW ‖ + 6

Q

A2 b
+
QbQQ ·ρ ,

(3a)

U 2 =

exp 6
W

( a+
W fW - aWf

3
W) + 6

Q

( b+QgQ - bQg
3
Q ) .

(3b)

其中 f W ( f 3
W) 和 gQ ( g

3
Q ) 都是变分参数 , A i ( i = 1 ,

) 是表征电子2声子耦合强度的参量 ,对于我们讨论

的电子与体LO 声子耦合弱 ,与表面 SO 声子耦合强

的情况[ 8] , = 和 = 选取有限温度下的尝试
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波函数为

|φ〉= |ψ( z) 〉| { nj} 〉| { nw} 〉| { nQ} 〉, (4)

|ψ( z) | 是描写电子 z 方向运动的波函数 ,| { nj } 〉表

示极化子态 ,| { nW } 〉和| { nQ} 〉分别表示体L O 声子

态和 表 面 SO 声 子 态 , 其 中 { nj } 表 示 极 化 子 数 ,

{ nW } 和{ nQ} 分别表示体 LO 声子数和表 面 SO 声
子数.计算

〈φ| U - 1
2 U - 1

1 H ‖ U 1 U 2 | φ〉=〈ψ( z) | F (λ,

f W , gQ , z , B) |ψ( z) 〉. (5)

式中 F 称为变分参量函数 ,求 F 关于变分参量的极

值 ,可确定各变分参量 ,并将它们代入 F 中 ,可得到

F = 6
W

�ωl nW + 6
Q

�ωsnQ - Et r
e- ph. (6a)

其中 Et r
e- ph是表面磁极化 子的自陷能 ,具体 表达式

为

Etr
e- ph = Et r

e- L O + Et r
e - SO , (6b)

Etr
e- L O =αl �ωl

π
2 2nW + 1

- ξ( z) , (6c)
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1
2
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c
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∞
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mc
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�
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.

(6e)

由此可见 ,表面磁 极化子的自陷能 Et re - ph由两部分

组成 ,一部分是电子体 LO 声子相互作用产生的自

陷能 Et r
e - LO ,另一部分则来自电子2表面 SO 声 子相

互作用对自陷能的贡献 Et r
e - SO.

2 　磁场和温度依赖性

在有限温度下 ,电子2声子系不完全处于基 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2声子系各种状态的统计平均 ,

它们遵循玻色统计.由式 (6)可以得到磁极化子的自

陷能与 z、B 和 T 的关系.

3 　结果与计论

为了更清楚地说明表面磁极化子的自陷能与磁

场和温度的依赖关系 ,我们以 AgCl 晶体为 例进行

数值计算 ,材料参数为[ 12 ] :ε0 = 9. 5 ,ε∞ = 3. 97 , �ωl

= 23. 0meV , �ωs = 21. 6meV ,αl = 1. 97 ,αs = 2. 89 ,

数值结果分别示于图 2～5.

图 2 　在 B = 10T 时 ,电子与 LO 声子和 SO声子

相互作用所产生的自陷能 Etre - LO和 Etre - SO在不同
温度 T 下随 距离 晶体 表面 的深 度 z 的变化关系

Fig. 2 　The relationship between t he self2t rapping energy
tr

LO
tr

SO , f

LO SO ,

f y f z ff

T f B = T

图 2 为在外磁场 B = 10T 时 ,AgCl 晶体中电子
与体 LO 声子和表面 SO 声子相互作用对表面磁极

化子自陷能的贡献 Et re - LO和 Et r
e- SO在不同温度 T 下

随距离晶体表 面深度 z 的变 化关系. 图 2 表 明 ,电

子与体 LO 声子相互作用所产生的自陷能 Et r
e - LO随

距离晶体表面的深 度 z 的增加而 增加并最后趋于

一定值 ,而电子与表面 SO 声子相互作用所产生的

自陷能 Et r
e - SO在表面附近很大但随距离晶体表面深

度z 的增加 而迅速减小 ,最 后趋于零. 从图不难看

出 ,自陷能 Etr
e- L O和 Et r

e - SO随温度 T 的升高而减小 ,

这是因为随着温度的升高 ,晶格的无规则运动加剧 ,

电子2声子相互作 用减弱 ,从而使极化 子的自陷减

弱.从 图 2 还可 以看 出 ,当 T < 80K 时 , Et r
e - LO 和

Et r
e - SO随温度 T 的变化不明显 ,但当 T > 80K 时 ,它

们随温度 T 的变化非常明显 ,而且 Et r
e - LO随温度 T

的变化要比 Etr
e - SO明显得多.

　　图 3 表示在温度一定 ( T = 80K) 时 ,AgCl 晶体

中电子与体LO 声子和表面 SO 声子相互作用对表
面磁极化子自陷能的贡献 Et r

e - L O和 Etr
e - SO在不同磁
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图 3 　在 T =80K时 ,电子与 LO 声子和 SO声子

相互作用所产生的自陷能 Etre - LO和 Etre- SO在不同
磁场 B 下随距离晶体表面的深度 z 的变化关系

Fig. 3 　The relationship between the self2trapping energy
Etre - LO and Etre - SO , i nduced the interaction of t he electron

wit h both LOphonon and SO phonon , and the depth

from t he crystal surface z at different magneti c field

B at certain temperature T =80K

图 4 　在 B = 10T 时 ,总自陷能 Etre- ph在不同
温度 T 下随距离晶体表面的深度 Z 的变化关系

Fig. 4 　The relationship between the self2trapping energy
Etre - ph and t he depth f rom the crystal surf ace z at different

temperature T at cer tain magnetic field B = 10T

场 B 下随距离晶体表面深度 z 的变化关系 .由图可

以看出 ,电子与体 LO 声子相互作用所产生的自陷

能 Etr
e- L O与外磁场 B 无关 ,而 电子 与表 面 SO 声子

相互作用所产生的自陷能 tr
SO随磁场 B 的增加

而增大 ,这说明 ,外磁场不影响电子与体 LO 声子相

互作用 ,它只加强电子与表面 SO声子的相互作用

图 5 　在 T = 80K 时 ,总自陷能 Etre- ph在不同
磁场 B 下随距离晶体表面的深度 z 的变化关系

Fig. 5 　The relationship between t he self2t rapping energy
Etre - ph and the dept h from t hecrystal surface z at different

magneti c B at certain temperature T = 80T

　　图 4 表示在外磁场一定 (B = 10T)时 ,AgCl 晶

体中表面磁极化子的总自陷能 Etr
e- ph在不同温度 T

下随距离晶体表面深度 z 的变化关系. 由图可以看

出 ,总自陷能 Etr
e- ph随 距离 晶体 表面 深度 z 的增加

而迅速减小且最后趋向一定值. 这是由于在晶体表

面附近 ,电子与表面 SO 声子相互作用对自陷能的
贡献是主要的 ,而当距离晶体表面很深时 ,电子与体

LO 声子相互作用 对自陷能的贡献变成 主要的了.

从图 4 还可看出 ,总自陷能 Et r
e- ph随温度 T 的升高

而减小 ,且当 T > 80K 时 ,它随温度的变化不明显 ,

但当 T < 80K 时 ,它随温度的变化非常明显.

图 5表示在温度一定 ( T = 80K) 时 ,AgCl 晶体

中表面磁极化子的总自陷能 Etr
e - ph在不同磁场 B 下

随距离晶体表面深度z 的变化关系 .由图可以看出 ,

总自陷能 Etr
e- ph随 磁场的增加而增大 ,这是由于电

子与表面 SO 声子相互作用对自陷能的贡献随磁场

的增加而增大所造成.

4 　结论

我们的研究结果表明 ,不同支声子与电子相互

作用对表面磁极化子自陷能的贡献及它们随距离晶

体表面的深度 、外磁场和温度变化的情况大不相同.

(1) 电子与体 LO 声子相互作用所产生的自陷

能 LO随距离晶体表面深度 z 的增加而增加并最

后趋于一定值 ,而电子与表面 SO 声子相互作用所

产生的自陷能 SO在表面附近很大 ,但随距离晶
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体表面深度 z 的增加而迅速减小 ,最后趋于零. 表

面磁极化子的总自陷能 Etr
e - ph随距离晶体表面深度

z 增加而减小 ,最后趋向一定值 ,在晶体表面附近 ,

电子 与 表 面 SO 声 子 相互 作 用 对 自 陷 能 的 贡 献
Etr
e- SO是主要的 ,而当距离晶体表面很深时 ,电子与

体 LO 声子相互作用对自陷能的贡献 Et r
e - LO变成主

要的了.

(2) Et r
e - LO和 Et r

e- SO随 温度 T 的升 高而减小 ,

而且 Et r
e - LO随温度 T 的变化要比 Et r

e- SO明显得多.

总自陷 能 Et re - ph随 温度 T 的 升高 而减小 . 当 T <

80K时 ,它们 随温 度 T 的变 化不 明显 ,但 当 T >

80K 时 ,它们随温度 T 的变化非常明显 .

(3) 自陷能 Et r
e- L O与磁场 B 无关 ,只有 Et r

e - SO

随磁场 B 的增加而增大 ,总自陷能 Etr
e - ph随磁场 B

的增加而增加.
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