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Александр ШЕЛКАН, Григорий ЗАВТ

ВЛИЯНИЕ АНИЗОТРОПИИ ЭНЕРГЕТИЧЕСКОГО СПЕКТРА
КРИСТАЛЛА НА БАРЬЕР АВТОЛОКАЛИЗАЦИИ КВАЗИЧАСТИЦ

(Представил Ч. Лущик)

Рассмотрены самосогласованные состояния электрона, сопровождаемые —дефор-
мацией решетки, в анизотропном кристалле. В континуальном приближении числен-

ными методами найдена зависимость высоты барьера между свободными и автоло-

кализованными состояниями, а также радиусов барьерного состояния от параметров

анизотропии электронного и фононного спектров. В некоторых предельных случаях

квазиодномерного и квазидвухмерного спектров получены аналитические решения.

В системах с электрон-фононным взаимодействием деформационно-
го типа может возникать автолокализованное состояние электрона (эк-
ситона), в общем случае отделенное от свободных состояний автолока-

лизационным барьером (АБ, см. обзоры [ ?]). Теория АБ наиболее под-

робно развита для изотропных систем [?]. В связи со значительным

интересом, проявленным в последнее время к анизотропным системам

[3], и учитывая роль автолокализации в целом ряде явлений (напри-
мер, дефектообразование) [!], представляет интерес рассмотреть влия-

ние анизотропии решетки на высоту и другие свойства АБ. Кратко
этот вопрос обсуждается в {[?], где показано, что высота барьера в

случае анизотропного TeH3opa эффективных масс экситона В —

~ (mymyms)~—!, т. е. барьер исчезает в одно- и двухмерном случаях. При
этом, однако, фононный спектр и экситон-фононное взаимодействие OC-

таются изотропными.
В данной работе, основываясь на варианте метода адиабатической

теории АБ, развитом в [*], рассмотрена роль анизотропии всех членов

гамильтониана. Для простоты рассматриваются системы с симметрией
не ниже ромбоэдрической (т. е. с диагональными тензорами эффектив-
ных масс и упругих постоянных). Для упрощения оператора электрон-
фононного взаимодействия (имеющего в анизотропных системах слож-

ную форму, см. напр. [°]) предполагается, что автолокализация сопро-
вождается смещением частиц только вдоль одной оси (обозначаемой
2). Кроме того, считается, что, во-первых, энергия деформации решет-
ки при конфигурациях ядер, отвечающих АБ, существенно превышает
среднюю энергию акустических фононов, и, во-вторых, радиус барь-
ерного состояния гораздо больше постоянной решетки. Эти допуще-
ния позволяют использовать адиабатическое приближение и рассмат-
ривать задачу в континуальном пределе.

В указанных приближениях энергетический функционал имеет

вид [*]:

E=EA+Ep+V,

Eem—[#rco)[tgti |CO

Ev= [arfo (50 b(S 5 н() @

УДК 539; 548.1
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Здесь Е, — кинетическая энергия электрона, Е, — упругая энергия
решетки, У — энергия электрон-фононного взаимодействия, и(/) —

компонента смещения атомов.

В рамках описанной выше модели существует самосогласованное

состояние, отвечающее барьеру и представляющее собой седловую
точку функционала (1).

При нахождении этой точки функционал (1) варьируется сначала

по и (г), а затем выбирается волновая функция

8 \!/* x2 y> 22
C(r) = (—Jš-) (RIR2R3)—I/2 exp {——КЁ“—'—КЁ'—_ЁЁ‘} ,

(2)

где К; рассматриваются как вариационные параметры, имеющие смысл

радиусов состояний электрона.

Функционал энергии приобретает вид:

si NR, RR, (3)E=2 4 _
=1 1

где

F(Ry, Re, Rs) =[di @[ (Вн--К2 @) (Во--К2)(Ва--К2 )2]-!9. (4)
0

Для уменьшения количества свободных параметров мы несколько

упростим рассматриваемую задачу. Будем считать систему изотропной
в плоскости(х, у), т. е. положим:

Ri=R>=R; 11=12=1; 61=Б2=Б (5)

Параметры В совпадают с модулями упругости {[6]

B=Azxzx; Вз== Мгггг j (6)

При этом условие упругой изотропии имеет вид

Мига — Kazxx — ŽAzxzx=o. (7)

Кроме того, в nmpuG/IHKEHHH UEHTPAJbHBIX CHJ Azxzx=Aszxx, T. €. YCJIOBHE
(7) в обозначениях (6) приобретает вид P3;==3p. Для электронного
спектра условие изотропности имеет очевидный вид /:==/, т. е. нару-
шение условий изотропности удобно характеризовать отклонением от

единицы параметров

" о— 3Ё | ®)У

В обозначениях (8) выражение для энергии принимает вид

2 x 2 9eaa ©
°

— 2— l(&) (e

Перейдем к новым вариационным параметрам:

К®==а 51п 0, — К —а соз @.

В силу положительной определенности В, угловые переменные за-

даются в первом квадранте.
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После вариации по @ функционал энёргии принимает вид:

—®ja ga)-

2у+l 6)°
Е=— РИ actge_[_fd_____y__g_;z)_______ (10)

Y (actge+xfz)<l+x2)3f2r
Теперь остается найти минимум по @ — что и будет минимальной

высотой барьера. Эта задача решается численными методами.

Из (2) видно, что результат, кроме а и ', зависит также от J3, Вз
и ^ Мы интересуемся, как анизотропия электронного и фононного
спектра влияет на высоту барьера. Поэтому будем искать отношение

высот в анизотропном и изотропном случаях Е/Е,. В качестве мас-

штабирующих параметров удобно выбрать,

и
2J+Ja

J 3=]g3=—'3——',
(11)

s
6B+hs

fi"’=s33=——3——',

}\.ua"—"';\,.

Тогда отношение Е/Ео зависит только от а и Yy, T. €. OT параметров
анизотропии. Аналогично вводим величины R/R, u R3/R,.

Результаты численных расчетов представлены на рис. I—6 в виде

зависимостей E/Eo, В/Во и Ёз/В, от параметров анизотропии. Здесь для

удобства введена величина &==l/А, имеющая смысл обратного радиуса
состояния электрона.

Видно (рис. 1 и 2), что максимальная высота АБ достигается при

у 1̂ и а- 0,1. В случае квазиодномерного (у<l) электронного спект-

ра барьер исчезает медленнее, чем в квазидвухмерном (у»1) пределе.
Одномерность фононного спектра (а<«1) влияет на высоту АБ слабо,
а при больших уу не влияет вообще.

Рис. 1. Зависимость Е/Е, от а при раз
личных значениях Y.

Puc. 2. Зависимость Е/Е, от y npu pas
личных значениях а@.
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Обратившись к зависимости обратных радиусов состояния элект-

рона от параметров анизотропии (рис. B—6), нужно прежде всего от-

метить, что при использованных для численных расчетов значениях

параметров анизотропии k/ko и Ёз/йЁо порядка единицы или меньше.
Отсюда следует, что B этих случаях рассмотрение АБ в анизотропных
кристаллах в континуальном приближении оправдано в той же мере,
что и в соответствующих изотропных кристаллах (т. е. /из и [/9).

Рис. 3. Зависимость Ё/& от а при раз
личных значениях Y.

Рис. 5. Зависимость ks/ky or а при раз-
личных значениях Y.

Рис. 4. Зависимость k/ky or y npu pas
личных значениях @.

Рис. 6. 3asucumocts k;/ky oT y mpu pas
личных значениях @.
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Ho yxe u 3 puc. 4 BuaHo, uto npu a>>lu y<La Ё/Во начинает увёлйи-
чиваться. Аналитические результаты (см. ниже) показывают, что в

области ау при у->0 k/ky—>oco, T. ©. континуальное приближение ста-

новится неприменимым.

Кроме того, видно, что в анизотропных случаях, т. е. там, где про-
падает АБ, либо один, либо оба обратных радиуса стремятся к нулю.

В предельных случаях отношения а/у можно получить аналитиче-
ское решение. Вернемся к (9) и рассмотрим интеграл в третьем члене.

@Rš 2 . :
Обозначив Зю через и, а сам интеграл через [(и) и, используя

13 [7] формулу 83.197.1, получаем

l Р 2(l__s__‚"_l')і(и)__о/сіх () (1)
=] «3F 1,

Э’ о
‚1 — ц (12)

где Р — гипергеометрическая функция. | |
Будем изучать сначала область а«у. Предположим при этом, что

и«1. Так как в и входят вариационные параметры, после завершения
вычислений следует проверить, было ли верным это предположение.

С помощью 9.132.1 из [?] имеем ›

[ (u) —1"—2—'!‚!l/2}:(12 % 1

> ;,u)
;

+2uF(l 1Õ
2 ;'”)

Используя гипергеометрический ряд, находим

f(u) =1 ———g—utA 2u —

Если пренебречь членами второго порядка малости относительно u'l
то (9) приобретает вид

E=l; [ —fš—.+—l—š; — ВЕСЕр (1— % at2)|.
Проводя вариационную процедуру по В и & и используя масштаби-

рующие параметры (11), получаем

оее (И

kSLD o

%„w(l—gy;g, _ |
Из (13) видно, что и — ао/у. Условие и«1 выполнено, т. е. сделанное

выше разложение оправдано. ,
Обратимся теперь K o6JacTH a>>y. 34eCh MPEAMONOXKHM, UTO U > 1.

Используя свойства гипергеометрической функции, перепишем (12) в

виде: и

j 1. ; 1 и) .(u) F( l, ,



4‘ 363

Используем аналитическое продолжение 9.154.1 из [7]

1

f(u)=r2—n(u—_—l—)——[ln4(u—l)——2]+
1 ® (26 — 3)!!(—1)Н! о1 в

'+?šw“[m4<“—”+mš7r2„šm]
Пренебрегая членами второго порядка малости относительно 1/и, по-

лучим выражение для (9) в виде

ду NS Rš]E=J3[—F+—R23—'—-—4——'l—2—]3l[33l(l lßš“gll'sz—'Kl .

Варьируем по В и & и используем масштабирующие параметры (11)

P ABae,
Eo (6atl)2(2y+l)°

(15)R@y )R(0 ofy)
Ry

R (@y+l) Inasy.
Ry

Из (15) видно, что условие и»1 выполнено.

Обсудим аналитические результаты, представленные в (13) и (15).
В случае квазидвухмерного фононного спектра (а 1)Е/Ео стремится
к нулю пропорционально (1п а)-?, а В/Ко и Кз/Ко стремятся к беско-

нечности пропорционально соответственно (1п а)°® и та. Переход к

квазиодномерному фононному спектру (а«1) мало влияет на высо-

ту АБ.
Если квазидвухмерным становится электронный crektp (y>l), TO

Е/Ео стремится к нулю пропорционально 1/у, при этом К/К, стремит-
ся к бесконечности пропорционально у'?.

Переход к квазиодномерному электронному спектру (у<«1) в рам-
ках данной модели невозможен, так как, устремив у к нулю, из (15)
видно, что В/К, тоже устремляется к нулю, и континуальное прибли-
жение становится неправомерным. '
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Aleksander SELKAN, Grigori ZAVT

KRISTALLI ENERGIASPEKTRI ANISOTROOPIA MOJU
KVAASIOSAKESTE AUTOLOKALISATSIOONI BARJAARILE

On vaadeldud enesekooskolastatud elektronseisundeid, mis kaasnevad vore deformat-
siooniga anisotroopses kristallis. Kontinuaalses ldhenduses on arvutusmeetoditega leitud
vabade ja autolokaliseeritud seisundite vahelise barjddri korguse ja barjddri seisundi
raadiuste soltuvus elektron- ja foononspektrite anisotroopia parameetritest. Monedel
kvaasiiihemootmeliste ja kvaasikahemootmeliste spektrite piirjuhtudel on leitud analiiii-
tilised lahendid.

Aleksander SHELKAN and Grigori ZAVT

EFFECT OF THE ANISOTROPY OF THE ENERGY SPECTRUM OF A CRYSTAL

ON THE SELF-TRAPPING BARRIER OF QUASI-PARTICLES

Seli-consistent states of electrons, accompanied by the deformation of the lattice in

an anisotropic crystal are considered in continuous approximation. The dependence of
the height of the barrier between free and self-trapped states and of the barrier state
radii on electron and phonon spectra anisotropy parameters’ are found by numerical

methods. The analytical results for limiting cases of quasi one- and two-dimensional
spectra are obtained.
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	Рис. 1. Зависимость Е/Е, от а при раз личных значениях Y. Puc. 2. Зависимость Е/Е, от y npu pas личных значениях а@.
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	Рис. 3. Зависимость Ё/& от а при раз личных значениях Y. Рис. 5. Зависимость ks/ky or а при различных значениях Y.
	Рис. 4. Зависимость k/ky or y npu pas личных значениях @.
	Рис. 6. 3asucumocts k;/ky oT y mpu pas личных значениях @.
	Puc. 1. Схема эксперимента, проведенного методом РССР. / — лазер на красителе, 2 — светоделитель, 3 — поляризатор, 4 — линия задержки, 5 — линза, 6 — объект в криостате, 7 — диафрагма, 8 — фотоумножитель, 9 — стробирующий усреднитель, 10 — регистрирующее устройство. ”
	Рис. 2. Зависимость интенсивности сигнала РССР от задержки импульсов 1 в oбразце ОЭП-НС. Ширина пиков автокорреляционной функции импульсов возбуждения: а — тс==o,94 пс, 6 — т,;==0,46 пс, в — т.==0,12 пс. Скорость сканирования f;; H3MeEнялась в точке 7==2,0 пс. j
	Рис. 3. Спектр пропускания образца после фотовыжигания HMNyJabcaMu A=618,4 nm с суммарной плотностью энергии 200 мДж/см?. а — ОЭП-ПС, 6 — ТАЦ-ПС,
	Puc. 4. 3aßucuMOcTb HHTeHcHBHOCTH cHrHasa PCCP k;=2k,—k; (cnuiomiHas линия) H К, ==2К,— К, (пунктир) в зависимости от задержки fj; MeXly импульсами возбуждения К; и К; Ширины пиков автокорреляционной функции импульсов возбуждения: а — т:==o,94 пс, 6 — 1с==0,46 пс, в — тс==o,l2 пс.
	Рис. 1. Зависимость сопротивления пленки У-Ва-Си-О от величины магнитного поля, измеренная при температурах 4,2 и 0,6 К при токе !1 мкА. Стрелками показано направление изменения магнитного поля.
	Рис. 2. Зависимость дифференциального сопротивления от тока, измеренная при температурах 4,2, 2 и 0,6 К.
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