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摘要: 应用线性组合算符和幺正变换方法, 研究磁场和耦合强度对光学极化子性质的影响。数值计算表明:

当电子接近晶体表面时 ,光学极化子的振动频率、基态能量和第一激发能仅与磁场有关, 且随磁场强度的增

强而增大; 当电子远离晶体表面时, 基态能量和第一激发能与磁场强度和耦合参数均有关, 且随磁场强度和

耦合参数的增加而增加。
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1 引   言

自 Ibach
[ 1 ]
在 ZnO等半导体表面上做了低能

电子衍射 ( LEED )实验以来, 众多的学者对半导

体表面或界面极化子的性质进行了广泛研究。

H uybrechts
[ 2]
用线性组合算符方法, 讨论了极化

子内部激发态随耦合强度的变化规律。K andem ir

等
[ 3]
用束缚 Landau态方法研究了二维磁极化子

的性质。M uKhopadhya等
[ 4]
利用 LLP幺正变换

方法, 讨论电子-LO声子间耦合常数取任意值以

及在任意受限强度下, 抛物量子点中电子第一激

发态的极化修正。朱等
[ 5]
应用 Landau-pekar变分

法,研究抛物量子点内强耦合极化子的性质,表明

极化子束缚能、平均声子数与外场有关。周和顾

等
[ 6]
用 Landau-pekar变分法, 讨论了盘形量子点

中强耦合极化子的性质,得出极化子基态、激发态

的束缚能、共振频率与受限强度、外磁场强度有

关。Chen等
[ 7]
通过将包含电子自旋-轨道相互作

用的哈密顿量精确对角化, 研究了 GaA s量子点

中电子-声学声子散射的自旋弛豫时间,表明: 自

旋弛豫时间与磁场、量子点尺度和温度有关。我

们曾使用线性组合算符与幺正变换相结合的方法

研究极化子、磁极化子的基态、激发态性质
[ 8~ 11]

,

得到了理想的结果,本文将采用这种方法研究磁

场和耦合强度对光学极化子性质的影响。

2 理论计算

设晶体表面位于 xoy平面,表面法线方向在 z

轴上,在 z的半无限空间里充满着极性晶体,且置

于外磁场 B = ( 0, 0, B )中,计及电子-LO声子相互

作用的体系的哈密顿量为
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其中 m是电子的带质量, e是电子电荷, p和 Q分

别是电子的动量和 xoy平面的坐标, a
+
k ( ak )是波

矢为 k的体纵光学 ( LO )声子的产生 (湮灭 )算

符, XL是 LO声子的频率, E0 ( E] )是静态 (高频 )

介电常数, V是晶体的体积, c是光速。

首先将哈密顿量分成平行于晶体表面的分量

H +和垂直于晶体表面的分量 HL

H = H + + HL ( 4)

其中
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其余为H +。在绝热近似下,处理 xoy平面的运动

时,将 z看成参量。对H +进行两次幺正变换

U1 = exp - ia6
k
k+ # Qa

+

k ak ( 6)

U2 = exp 6 ( a
+

k fk - ak f
*
k ) ( 7)

其中 a为表示耦合强度的参量, fk ( f
*
k )是变分参

量函数,并对电子运动的动量和坐标引进下列线

性组合算符
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其中 K是变分参量。得到
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选取尝试波函数为

<4 = W( z) 4 < (Q) 4 n4, < (Q) 4和 W( z ) 4

分别是描写电子在 xoy平面内和 z方向运动的波

函数, n4是声子态。对基态计算得
3< 0 H c <0 4 =

3W( z ) 3< ( Q) 30 H c 04 < ( Q) 4 W( z ) 4 =

3W( z ) F (K, fk ) W( z ) 4
将变分参量函数 F ( K, fk )对 f k取变分,并将求和

化为积分,得

F (K) =
ÜK( 1 - a)

2

2
+
ÜX

2
c

8K
-

ALÜXL G1 ( a, K) - G2 ( z, a, K) ( 10)

将式 ( 10)对 K取变分得 K值, 计算后得电子的基

态能量为

E0 = E 0+ + EL

其中
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选第一激发态波函数 <4= W( z ) 4 < (Q) 4 14,

计算得第一激发态能量为
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则第一激发能为
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以上诸式中的各 Gi ( z, a, K)函数分别为
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3 结果与讨论

为了清楚地看出光学极化子性质对磁场和耦

合强度的依赖性,讨论两种极限情形。

( 1)当电子无限接近晶体表面时, z y 0, 则

G1 ( a, K) = G2 ( z, a, K) ( 16)

G3 ( a, K) = G4 ( z, a, K) ( 17)

将式 ( 16)和 ( 17)分别代入式 ( 10)、( 11)和 ( 14),

得到振动频率、基态能量 E 0+和第一激发能为

K0 =
Xc

2( 1 - a)
y ] ( 18)

E0+ = 0      ( 19)

$E 1 =
ÜXc

4( 1 - a )
y ] ( 20)

由式 ( 18) ~ ( 20)可见, 电子接近表面运动时, 振

动频率和第一激发能 $E 1趋于无穷, 基态能量

E0+为零。这些结果的出现是由于接近表面时,

电子与体光学声子相互作用趋于弱耦合极限

所致。

( 2)当电子远离晶体表面时, z y ] ,则

G2 ( z, a, K) = G4 ( z, a, K) = 0 ( 21)

将式 ( 21)分别代入式 ( 10)、( 11)和 ( 14) ,得到振

动频率、基态能量 E 0+和第一激发能分别为
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回旋共振频率 Xc和振动频率 K以 XL为单位, 能

量以 ÜXL为单位。对式 ( 22)、( 23)和 ( 24)进行

数值计算, 得到极化子振动频率、基态能量 E 0+、

第一激发能随耦合强度和磁场的变化规律。

图 1表示振动频率 K随耦合强度和磁场强

度的变化规律。当磁场强度保持不变时,振动频

率 K随耦合参数 a的增大而增大, 原因是 a增大

时,电子与晶格振动之间的相互作用减弱,导致振

动增强。当耦合参数 a保持不变时, 振动频率 K

随磁场强度的增强而增大,源于回旋共振的增强。

图 1 振动频率 K随耦合强度和磁场强度的变化规律

F ig. 1 The relationa l curves o f v ibra tion frequency K w ith

coupling strength a and m egnetic fie ld strength X
c
.

图 2表示电子在 xoy平面内运动的基态能量

E0+随耦合强度和磁场强度的变化规律。可见,

当磁场强度保持不变时, E0+随耦合参数 a的增

大而增大,源于耦合参数增大时,晶格振动与电子

之间的相互作用减弱, 相互作用能量的绝对值减

小, E0+增大。当耦合参数 a不变时, E0+随磁场

强度的增大而增大,源于电子与磁场之间的相互

作用能增加所致。

图 3表示第一激发能 $E 1随耦合强度和磁

场强度的变化规律。可见, 当磁场强度保持不变

时, 随耦合参数 a的增大而增大, $E 1随磁场强

度的增大而增大,原因与 E 0+相同。

图 2 E0+随耦合强度和磁场强度的变化规律

F ig. 2 The re lationa l curves o f E0+ w ith coupling streng th

and m agnetic field streng th.

图 3 第一激发能 $E1 随耦合强度和磁场强度的变化

规律

F ig. 3 The relational curves o f $E1 w ith coupling streng th

and m agnetic fie ld strength.

4 结   论

采用线性组合算符和幺正变换方法, 研究磁

场和耦合强度对光学极化子性质的影响。结果表

明:当电子接近晶体表面时,光学极化子的振动频

率、基态能量和第一激发能仅与磁场有关,且随磁

场强度的增大而增大;当电子远离晶体表面时,基

态能量和第一激发能与磁场强度和耦合参数均有

关,且随磁场强度和耦合参数的增加而增加。故

耦合强度和磁场在不同情况对极化子性质有不同

影响, 应区别对待。
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Abstract: A great dea l of work on study o f polaron properties in sem iconductor surface and interfacew as per-

fo rm ed, since Ibach carried out low-energy electron diffraction experim ents on ZnO and o ther sem iconductor

surface. H uybrechts proposed a linear com b ination operato r m ethod, by wh ich the dependence of interna l

exc ited state properties o f po laron on coupling strength w as discussed. Kandm ir et al. stud ied the propert ies o f

tw o-d im ension m agnetopo laron by using bound Landau state m ethod. M uKhopadhyay et al. calcu lated po lar

correction of the first exc ited state of electron in parabo lic quantum dot for d ifferent values o f the electron-

phonon coup ling by using LLP m ethod. O thers a lso investigated the m any relations betw een the properties o f

po laron and coup ling strength. W e d iscussed the dependence of the properties of optica l polaron on coupling

streng th and m agnet ic field in th is paper.

The varied re lation o f ground state energy, and the first exc ited energy o f optica l po laron w ith coupling

streng th and m agnetic f ield w as derived by using the linear com binat ion operator and unitary transform ation

m ethods. The num er ical ca lculation indicates that the vibration frequency increasew ith increasing coup ling pa-

ram etert and m agnetic fie ld streng th, because interaction betw een electron and crystal v ibrat ion fa lls and v ibra-

t ion increases w ith increasing coupling param eter and interact ion betw een e lectron and m agnetic field increases

w ith increasing m agnet ic fie ld strength. The num er ical ca lculation a lso show s that the ground sta te energy and

the first ex cited energy both increase w ith increasing coupling param eter and m agnetic field streng th, since in-

teract ion energy betw een electron and crystal v ibration increasew ith increasing coupling param eter and interac-

t ion energy betw een e lectron and m agnetic fie ld increase w ith increasing m agnet ic field streng th.

Key words: opt ical po laron; m agnetic fie ld strength; coupling param eter
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