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§1 序

CdSに於V,て伝導電子のサ イクロ トロン質豊 が他の方法で観測される質量 と
吊

比べて 15%位 ′j＼さい値を示す ことの説明 と'して .Ma:hay.-fiopfield が ピェ

ゾ塾電子一格子相互 作用を導入 して以来 ,_ピェゾ型 ポー ラロン問静が,舜 1に

サイクロ トロン質量 を計算するとい う立場か ら,第 2に光学的 ポーラロン問題

,との類似性 (粒子 とスカラー場 との相互 階用の例 が蘭 体中で実瑛され ること)
2)

の観点か ら,多 くの研究が 覆されて来た ｡第 2の点に於いて esaka一は温度

グ リーン的数め簡単 を自己エネ7レギー部分を用ふて,Mabar1-Hc,pfield とは

臭ったポー ラロンの分散的係を得た . Whiもfield蜜5)は ,Doh-の場合の ピ

ェゾポーラロン間藤を考え, Lee-工.ow-Pines-Gurari4)拍 下 L-i-p

-Gと書 く)の方法を用V,て ,彼等のV,わゆる Energy-Crossing-Ar即me汀も

とほほ一致す る分散 的係を求めた C しか し, L-L-p-CTの方法では,MaIユy-

phonon-Sもateを考慮 しているが .波動 静数 巨身が virtua1-phoron間

の相熊を無視 した-亀 の flaもree近似である欠点がある｡ これは,電子のまわ

りの virtua1-phonon数 Nが cou.ゃling-Coosもanも a と N - a/2で 関

係づ け られる光学的 ポーラロン閑静 の時には ,せvlぜ V1, 2-73horwr!, 5-
5)

phononのみを考えれば よいわけだか ら,一応 よい近似 と言える O しか し ピ

エゾ塾 ポーラロンの由 vLは ,L-L-･p-G虎にvirもuaい phor10n数 を計算す

ると赤外発散が起 こ り,決定で きをい O それで も光学的 ポ-ラロンとは太質的

に異 在 り, ピエゾ塾 ポーラロンでは ぬ ny-phononを考えねば をら覆い寧陳

にあることは明 らかであるゆえ ,cc)lユPling constaotが光学的 ポーラロン

と比較 して 小さい と言って も,virtual-phr･nOr翠の相鞍は無視で きたい O

実際 に L-i-p-Gの方法に於V'.て 2度 カノニ カ7V変換 した後のハ ミ7Vtニ了

ンのをつ りの項 を 2次摂 動 で計算すれば .それば相当大 きく覆 り,Whiもfield
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同乗謙一

等の定性的議論か ら予想される分散隣保 (ポ-ラロンのエネルギーE田は全運

動量 Kに対して ,K之 1の範囲やほとん ど直線的に増加する)か ら外れて 来

る ｡

単在る L-i-p-Gの近似では,K2,1の範囲において分散関係は直線状

を増加を示 し,定性的議論 と一致す る｡i-TL-p-G7う堰 :線状を分散損保を与

えるのは ,図 1か ら分かるように,i-i-p-Gが よい近似 と思われる光学的

ポーラロンの時にも生ず ることであるO 光学的 ポ-ラロン間越の時の Energy

-crossing-Argumentか ら期待される分散鮭係は ,電子のユ ネ)Vギーが光

学 phonc,nに近ずいた瞭 ber3d-｡,Verする特徴があるか,i-L-p-Gでは

この傾向教示さ孜 vh ピェゾ塾ポーラロンの時に,L-L-p-Gが何故,定性

的議論 と合 う分散鮭係を与えるかの説明につvlて明梅 を答えは 得 られ覆いゆえ,

分散匪係かKに Iinearに増加するのは ,i-i-p-Gの近似の佐賀であるよ

うにも思われるO つまり L-i-p-Gでは,Many-phoro工1-Stateを考え

ているが ,その結果 1-phGrOn-Stateす ら正 しvl.量子状態で取 り入れ られ

てVlをVIo

この点 ,我 々か勘鮭にした 1次元 モデ)Vの weak-coupliI〕g(γ-0.1)

の時にも図 2に見 られるように,i-IJ-p-Gでは ,他の方接に見 られる O-

phoroエコ Sもateと 1-phonon staもeとの crc)Ssir:Lgに伴 覆うエネJVギー

曲線の分離の様子は見 られず ,常匠Iinearに鞄加する｡全逓勤畳 庭がどん

複に大き く複つて もェネプレギーがKに 1inearで増加する憤向紘, ground

state としては, reasonableと思われ る . つま り全運動量の大鮎分は

phoロOn系に食われていて ,､電子の方は完全に phc'r:orlを吐 き出した状態に

あ り,運動量は殆 んど1に等しく音速で動V'ているとvlう像である｡ しかし運

動量の大 きい高速電子は,殆んど phorlor!と coupLeせず (ポーラロンをデ

'レは成立せず)そOI,粧巣,分散粥係転工 むしろ F,loch電 子の K2/2に近ずV'

て行 くのでは■複いか と直感的には思われる｡ Maban-Hopfieldの鮭巣は K

の大 きい時には,漸近的に K2/2に近ずvlて行 くことを示 しているo Whit-

field等も定性的議論においてエネJVギー曲線が cc･ntiouum Staもeに入

りこみ ,phor)onの着物を脱vlだ裸の電子の分散に近ずV,て行 く可能性 を示唆

してvlるO 我々は Haga6)が光学的 ポーラロン間藤で用vT･た方法牽適用 して,
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Pie乙0-electric-polaronの ground state energy 王

分散関係が Kの 1の近傍で転直線状に増加し,K-.- では 空Ioch電子に漸近

的に近ず vlて行 く結果 を得た . Hagaの方法では ,i-i-p-Gでは無視 され

てV,る virtual-pbiOPOn間の相関がある程度含 まれている O

§2に於いては ,近似の性質を見るた壇匠 , 1次元 jE=デ ′Vに於ける厳密解 と

Y,lくつかの近似方法を比較す る o §Lうに於V,ては ,Hagaの方操を ピェゾに適

用 した時の鮮巣を示す ｡特VL我 々は基底状態のエネルギー 封 O)に対して数値計

算により α2のオーダーまで求めた O §4に患いては,この間好に paもh-

irl七egralの 方法を適用した時の結果 と展望 を述べるO I

§2 1次元モデ/レ

1次元 をデ)Vに於いては ,ある種の厳密解が得 られ る ｡ 我 々は ,これを数倍

的に求め,他のい くつかの近似 と比較するo光学的ポ-ラロンの時の CTrOSS

の 議論 と同様 ,簡単のた担,波数 q の phorwr3.のみ考える｡ハ ミ/レナニア ン

Hは次の形で与え られる｡

p2 2

H - - ･ 与 (yq2.tr. 11

αq =

･W孟Ⅹ言)

･ a｡ 信 (Yqsin qX-W｡Ⅹ｡ cos qX)

47rβe
e

も 1 1 1｢==A･-==ニ･J･一一三--2p uqvL Vq～/L

o) = ⅤSq-q

β ;圧電定数 e ;帯電率 p ;線密度 vs ;横波の音速

L;1次元鮭晶の長さ 旺 ;電子のバン ド質畳

我々は ,エネル ギーの巌位 として m v喜,長さの単位 と･して K言,-(T s了

を用いる o又 L- 1,A/mvs2-r/2とを くO 次の漸化式が得 られる〇

γ

一三- ここ-

vrl-1 y2
直 りq-E･与(巨 与q-Tq)2+言責 (- )vn∠.

- Z -
ヽヽノ

(2.日



岡太諌-

･｡-一票(q-2E+(弓 q,2)
(2.2)

ここでE-÷ ス;全運動量 ･E ;土 ネ′レギー
mVs

(2.1㌦ (2.21より適当在所で漸化式をたち切ることに より,エネJvギーが

求め られ る o 次に L-L-p-Gの近似で計算するoその鮭果 ,次の (12.51,

(2.41の方程式に よりエネルギー耳が求め られる.

7-‥二ヰ
4

1

LFl･''.･'II==ち

(2.5)

q2(汁 (1-が K+q/2)2

(.一再2K2+(1･号)畔 -γ2/ (2q2(汁 (卜 が K+q/2)i

(2.4)

(2.5)よりKの各々の値に対 して ,符を求め, (2.4)に代入して E師 を求

めるのである｡次VLrHagaの方接 (数分掻)で計算する｡ 結果は ,次の (2.51,

(2.FLj)で与え られる .

′ヽエ Jt

雄 一- K2'2+ (q十%)f三一着 f｡弓 (qf三)2-Kq･fq2.Es㈲
(̀2.5)

1㌔口,･ト･こ

.J> ･-
⊥q ~

02fq2(q fq2 - K-2

Es(K.I-q2/2-q+Kq-2q2fq2

γ/(2VT)

q-(1-再 Kq+q2/2

(2.6)

(2.7)

我々は簡単のため,q- 1の場合を考え ,γ- 0.1,1の各々の場合につVl

て結果を図2 ,5で示 した.この図におV'.て零点振動は ,無祝されてV'るO上

に述べた ように r-ロ.1において L-i-p-Gは ,one-phor10n Staleを

正し く取 り入れてい覆いことがわかるo叉 rエ ロ.1,1の場合共 L-L-p-G

は直線状夜塔加を示す o Ha卵 の方法は,one-phonor!stateまで正確に

取 り入れ られているゆえ,その範艶では厳密解陀′i-i-p-Gよりも近vt｡
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§5 5次元 PiLezo-elとctric-polaror'閑静

我 々は ,Huもsor8)の近似に従って ,連続勘 等方陣モデ7レハ ミ)Vトニアン

軍を用いるo

日=Hel+hTph +Hiごt

Hel-意 , 皿 ;バン ド質慶

Hph -雷も vs q (･tqh q'

Hint--

α′=

27rα′Ⅴ._チ
~~~~~~~~二二.∑星

47T(言12

(三.ll

(5.21

(5.5)

1

TeiqX(tq+BIG) -r514)･ヽ′′~o

- 一一一無次元 couplirコg定数

E も2

aB = -- ㌻ 一 ､ - - ･ - 一如 br半径
m e

(5.5)

(5.6)

こ こで ,TE;平均 された圧電定数 テンソ′レ E ;誘電率 p ;密度 VS ;

shear-modeの音速 ,α'は cdSの場合は = 0,055. エネ/レギーの単 位

正 vLq - 1

として m Vs2,長 さの単位 として (一丁 づ なとり,ハ ミ′レT=-ァンを無次元

化する｡ .

･bq'b｡+巨 曹 葛 掠 (bq･b-'q,e糊 J
(15.7)

Z

a=を亭議 cd-Qの時 α-～言方 (5･8)

我 々は以下零点振動を無視 した (5.7)の形のハ ミプレナニアンを問題にす る¢

p2
H=-+̀∑q2 q

l a'

2次摂動の鮭晃は次のとお りである.

E(0,- -憲 ln i半 ! ,qm ;デバ イ波数

I.ー F:-
ノヽ

(5.91



岡本謙-

1こ:千 -

i-i-p-Gの鮭巣は ,次の とお りである.

甲 も2p - 笠 〔( qm+ 2- 1nll+蓑 i

-(qm+2-1n‖ -憲 巨 21n･｡ +… 2叶 ト セロ

ここで (符-H pを 七と置V,た o Pは全運動量 ｡

E(P,I-言一芸 圭 2 ( ｡に + 2)ln

U q工巳+ 2+ 2 七

･ 41ni岩 け 2七 l川 qm+2+2七)(qm+2-2川

-2t l｡日 2+2七日 2-2七日 〕

pの小さい所で展開して

4α

銅 F'= 一 叫㌃ ln I
q-rn+2

2

,1 2

正米 - 皿〔1+崇 一芸 (示 す)〕

(5.10)

(5.ll)

(5.12)

(5.15)

(5.14)

光学的ポーラロン同様 をポーラロン質量の表式が得 られ るo L-i-p-Gの近

似では, 1犀 カノニカル変換 した phonor71系のみのハ ミ′レトニアンに対 して -

波動関姦 W - exp (書 (bq+-bq)fq)lo> を用-て-る o 轡 は最開すると,

管 -exi(一言書目ql2)× 冊 >+∑痛 io , + 去 ∑ fqlfq2bq+1
bq+,川 > 十 ････月 であるゆえ Hartree近由で ･virtual-phonon間の

相関は入っていない O 我々は以下 Hagaの方法をこの間蓮に適用 しよう.

日米 エロ71HU. - H.# +fi2" + HS"

-6-
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Piezo-electric-polaronの groun d state energy i

ただ し Ul寸- eXP (i(p-∑qbq+吋 r - ; Pは全運動量で C-Nu正ヒerで

ある｡

H車-手 書(q+.鍼 ･bq-(i#'2蕗 b｡+か き一18-

媒 - 吉 ‡(葛q･bq+bq)2一書 bq+bqq') (三･両

Hぎニー富 戸･qtq+tq, '三･18〕

こ こで U2 - exp (篭 fq(bq+-bqリ を用 -て カノ-カ咽 換す るoただ し

fqは Hヂ-をカノニカル変換 した軌 tq+,bqJの係数が ロに 覆るように累ぶ O

f｡ - (管 )y2ま

N - uT fI.甑 21

q寸q2/2

p2 4α .
T-- 1nl∠ 7Y

+ 与 E.(
Lq

q m + 2

2

q2+2q･)bq+bq

(5.19)

(5.201

1

x2- U言1H2甑 2- 首(書qbq+ヒq)2

･ ∑ (bq+, b｡ ヒq′ +bq+t 轟 ′)fqq･q′qq′

弓 ｡ヲq′(tq摘 ,i bqbq,+2bq+bq,)q･q'-f｡fq′

- ⊥ ∑q2bq+bq (三･21)
2 q

Ld Z-UT H5%-U2 - -号 p ･q (bqh f q ) (ヒq + fq) (5･22)

H - H l + x 2. i,5 - ど -12 1｡ 湛 三 I. UUJ (5.25-2 方 2
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H,-∑qbq+bq弓 (葛qbq+bq)2-∑p ･qbq+bqq 1 1 i q 11 1 q

1

~ E P･qfq(bq+'t打 音量 q.q′fqfq ,満 Jq

1

弓 品 ′ q･q′fqfqJbqlcq′+∑ q･q′fqfq･′bq+tq′曜,q′

･ ∑ q･q′ f｡Jbq+tqbq′ + ∑ q ･q′ f｡′t･q+,b轟 qmpl′ /1 Il′

q,q′ リ Y ～l l q ,q ′

(5.24)

K 2, LMSを各 々uUlの摂 動 と考えて 2次摂動を実行するo P<< 1の範飴

を扱 うゆえ L,U5を摂動 と考えるのは よい と思われるoLK 2 については･後で

見るように,摂動 として扱ってよvlq

1

LH2Io> =盲qE q ′ fqfq′q.q'Il qlq′L>I

△E2 =∑T.:

■卓コ =二-

⊥1I

f2=

=〟 2)onl2

Eo-En

~言 〔fu

--∑

了ヽを-1
6 4α 2 / ,.

(4-･q2-2 q )

q(q+ 2) 4

⊥q⊥q/
f(fh′q･狛 2

qq/q2+2q+q′2+2q′ケ

qm
fldq + I f2d q ]

qn+2
1‡】t l十

2㌔

(4-q2-2q)

q(q+2)4
1n I

q2 十 2q- 4

2qr q+2)4

I+

∨手-1

｢≒ =;チ

2

(三.25)

(5.26)

qm+2. 2

2 rq+215'｡皿+2

(qn+1)2+q2+2q-1

q2+ 2q
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+ Sq2+dq-4 1

q(q+214 J高 二7-

×〔Arctan qm +1

q2+2°-1

- Arctan

q- a ; f戸 口 ,q-市-1‥f.- I,- -Slnl曇 望 ‡2

▲L

教 々は,Whlもfleld等と同じく qm -～ 5COを用いて上の療分を数値計算した o

≡三 三二 =-I'-=iT=:;==;:_::_;-IjI_:-二軍 - 三 =_二三 二‡tTIIiI;1I--i::::= -:-I-:=t2

も早 く減少する傾向夜ので △ E2/冗(Otup_p の値は釦 変化 し夜V,と思われる O

数億計算の敬具 △ 五一2---0･067a2とをるO従って E(D)-i(0)unDt+△Fr2

は a2のオーダ-まで,(≡.271で与え られる｡

七

引OV 6.4- -a-0.0-1,や5a2+Jor&4- (三:27)

α- 6でも6･5%ゆえ LK2を摂動で堺､うことは TeaSOn統 1eであろ うo H 5

に対して 2次摂動エネ-,レギ｢△F･王を求めれば (5.28),(三.29)､にをるO

巨 H5-oT.(2L一 世 qfql2
--∑

〇 r,貰o~ Eご q q+q2/2

署p2〔(嘉)2言〕

2

m米 -也,(.⊥霊 +諾 (泰 日

△E5 = ∑

(5.281

(5.29)

我 々は.さらに上で求めたハ ミ,VトニアンH ' ((号･24)式 )隼対して

iPL>- 抽 > + ∑CrP,W日 lwl>篭 る もriaい fun早 まO｡ を用V,右 これは
W

phonon系の- --:7レトエア･ン H米に札 て LT21P> -exp(苦,(bJq+守 fq)

x 日 o> i-∑C(p,叫 1W>)孝 もrial-functiop-として選ぶことに覆る O
甘
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U2Ii'J> を轡 とおき最旅すれば (三･5ロ1式にA:る o

W - exp(骨 fq.2,日 O, + ifq (1+執 1｡,⊥q

･五 品 f･qlfq2(.･撃 軸 1ql･1q2,

JP｣_
q2

軸 ,q2,q5fqlぎq2fq5(.･誓 執 1｡1, q2,｡5

1
+- ∑ 1 1 >

⊥q5
+----- 〕 (5.50)

これは ,L-IJ-p-Gとは異なり virtual-phonon間の相関がある程鹿取

り入れ られているo

< pIJU'lp> - E'(P)<PIp> よりC (P,W)を変分パラメータとして E'聞

を計算す る｡ その結巣 ,

(1+∑lc(p,W)I2)E･(P1--∑ rJ(P,W)P･w fw-∑C(P,W)米 p･･wfw
w W w

+÷ 署 巨 (由･W)12W2-∑p･wfc(p ,) l2W '

牛革可 cJ(P,W)l2+∑ C(蜘 ).fW･E.･n(恥 )fw･
W 甘

S登′P)/Sc(P,W)エ ロより

C(p,wl= C(P,W)栄 -

W

2(1-両 fwど･Vvr
W2+2W-Pp欄 -2E′(P)

(5.51)

(5.52)

ここで でp - ∑C(P,闇)w fwW

EJ(p)- -∑ C(P,WIPw
W

従って,

E′(f')- -2∑

fw ニ ー 符P2

(FJ(p)+p2→fw2W2cos20

(5.55)

(5.541

(5.三5)

ww2+2W-2Pwcos0-2E′(P)

ここで,PとWの覆す角度 を0とおV'た｡ (5.55)を変形して (5.561の連

分数の形にする｡
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Pie210-electric-polaronの groun d state energy I

F,田 ニーP2 +

p2

fw2W2C()S28

1+･2∑
w w2+2W-2Pw ccls8-2EJ(p)

第 1近似 として右辺 のF '田 を -P2忙かきかえる.

分母07･t∑ の項 を検分に変形すれば ,
W

f三 W21COS2 6

闇 W2+2W-2Pw cose+2P2

α ,.qm -dw
--ニーTI

27rP5vo w2(W+212

- (W2+2W+2P2121TJl

夢､･

(5.5.61

x 〔APw(W2+2W+2P2-

W2+2W-2PⅣ+2P?

W2+2W+2f･W+2P2
口 (三･三71

ポーチロン質量を求めるために pくく 1に対 して被静分醜数の P201現 を無

視 し,べ き轡数最鮎すれは ･ (5.571匪 (5.58)に在るO

- 一意 〔言{虚 )2万 +争 (右 上 .,〕+0(PL4)

4

(5.58)
従 って

p2

i(P･- E･糾 7 号 α 1日

-三 - 芋 ･, 三 二

p2
2予 7: - 2

m楽ノTn=

2α 2 α

1十㍍ ~箭

･一望 +崇 (5打

qm+2

(5.三夢)

α-の小さV'暗には ,i-I.-p-Gの鮭巣 と一致す る o (三.57)は P→ ∞ で

0日 /Pyである敵 ,ぎ ′田 一一O(p-ヰC〇㌦ 従って E(針 -B P2/2(p-,- う O

-iB -



岡本謙一

我 々の鮭巣は Pが大きい暗に漸近的に BIoo,h電子に近す くo 我々は,(5.571

の療分を一般のPに対して数値計算し,coupling-corstaコも aのV,くつか

の値に対 して ,図 4,5,6で示 した oL-L-p-Gの曲線は Whitfieldに

よる｡

§4 Path-irT.七egralApproach

phonon系に対して調和摂動子の座凝 Xk と共役を運動量 Ykを用いて･/､

ミ/レ トニ ア ン (5.日 を書 き夜をす Q

p2
H=-+2ln 言責(碧 ･Mwk2Ⅹk2)-C雷 (Xk COS kx

1

Yk
-- sin kx)

L･;(I)k

c- 2珂 害 毒

(4.1)

9)
我々は,R.Ate による 事ath-1ntegr81の近似計算を用いるO 密度行列の

Ⅹ表示は次の形に書かれる｡

p(Ⅹ'ixk'),Xix息〉 ;P)

-f'exp巨♂ 昔 Ⅹ +妄詰 鯨 て γ2比)2

.2 h

･ 盲 を 姐wK2Ⅹ孟+妻- 虹γ.k〕dt〕叫 七,HAX踊 (4･2)良

ここで (Ⅹk〉は phonorl系の座標 ｡

㍗.A - 一 志 Coskx, r2比-売 sln kx (4･5-

phono‡つ系についてのみポテンシャ /レは高々2次であるゆえ path-1r)もegral

の近似計算は実行できるo path-1nte壷ra-1葱行 った 後 , (Ⅹk')-tXkを

とおいて 〈Xk)につV,て積分すれば,

-12-



PieZiO-electr,ic-polaronの ground state energy I

a(Ⅹ′,Ⅹ:β)

- I- expl-a /0,6轟 +書 墓 iPdt/L'ds ∫
_L

0

x (exp(-ik,A(t卜 Ⅹ(8,､十もwk't-S))/ ieもW町 弓

+ exp(ik(I(i)一軸 再 wkrも-珂 ･eもwkP/(eもwkβ一朝
(4.4)

従って正確を作用積分 Strueは次の形に書かれ るQ

s t r u e 一語 撫 七･

. 鍵 j P丘tJP｡.S〔^ _...一 一一_▲ _'Jー~Jow●～LIX(七ト Ⅹ(S)I
4 花 ･旺aBlo

xI｡k(eiklx(t･卜X(S‖ ＼ ik困 )価 )り
OG

一･一e
O

× くe
一缶輔 も一g日 eもvsk恒 sJ e-i"sk恒 si)

eもvskβ-1

特に OoK(針--)の場合を考える｡ (4.8)で与えられ るO

(>C

s tru e - ､一意 i立 2丘-ち
ah5vs 書 取

J.dt f sBL1
2方 ma B O a

十･

(もvs恒 sl)2十 図 も卜舶 i2

(4.51

(i.a)

我 々は,有限温度について (4.5)の kにつV,lての積分 を級数に変形 して計算

する｡ まず,

0こ

idk(e
O

ik働 -x(8"- e-ik酬 二舶 l)e-hv8-kiい st

= 21
lx伸 一 Ⅹ(S‖

(もvs恒 SD2十 御 上Ⅹ(a)I2

～ JIZ -■ヽ.メ

(4.71



岡太音-

(>C

J'dk(e
0

ik図 七上 司S‖ -ikI蕊(i)-Ⅹ(sH
-e

× (ef-sk恒 sl+e-hvsk恒 Lqlj

eも vs kP- 1

∝

- 2ilx(もト･x(S)圧 ∑ (
n=ニーOC

y2+図 もト 軸 I2

(nx+y)2+図 七ト軸 l2

ただし hvsp- Ⅹ ,hvslい S巨 ニy ,

sh X

0< y<Ⅹ

(A.8)

･ニ 00 Ⅹ2+ra+2n,T)2 2Ⅹ (chX-cOSa)

をる公式を用vlて, (4.8)は (4.9)に変形される.

i 2方 , Sh(27YI如 上 Ⅹ酬 /もvsp)

hvsβ＼ch(2花困 卜 舶 l/hvsp)-cos

2ilx佃-Ⅹ(sH

27tlも-S

(4.9)

(もvs恒 sl)2+ 極(･U)-A(sH 2

(4･91の第 2頓は,(4･71と消 しあ うゆえ S･urueは (A･10)で書かれるo

strue 一 浩 撫 dt

αも2
+ fPd･uf㌔ S
2maBβJo w Jo 一一V 日出ト Ⅹ(S日

27rIx(tト Ⅹ(sH

2方 lx(tト Ⅹ(S)

a vsβ
- COS

-14-
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Piez,0-electric- polaronの ground state energy I

ooK の時 (♂-ヰ-1, (4.70)は当然のことでは あるが (4.61に一致

す るo我 々は以下 OoKの場合 を考えて,ち- 1, Tr-- 1,vs-- 1-在る単位

を用いる O 新 しい単位で書 き変えた後, (A.6)紘 (4.111に覆る o

stf｡e 寸 ,or Tk 2dt

a AT Iin
Idtf dS

27taちK s vD ーー○'Q 図 も上 船 l2+ 巨-si2

図 もト Ⅹ酬 2+恒 sl2
-忘 f誉e

J｢1

strue 一 行 立2 eLも

ikr某は- Ⅹ(sD -巨-slk
e

Ia.ちIds.J'三二e⊥エL:'仙､V′ 叫)′√e

(4.111

を用いて

α = _ ,iT ,.通 i虹(X(七巨 頭 ))一日-slk

8W2aBKs 竃 vo v k (4.12)

10)
我 々は, Fe叩 marl q､t,ria1-acticp (これは物理的 には two-coupled

-particle-nodelで あるo)を侍 れる. C,Wを変分野数 として,

l｢｢

S も ria1 -fJoJi 立 2d･七

一号fTdtf T'ds榊 - ‖ 2 e-W 恒 sl r4･.5)0

こ こで もrie'1-action を用vt.た平均を (4.141で定義する ｡

< -∴ > 言 付 -････)e叩 (LCtrial)Ax(もVf-ex,(Sもrial)oDx (i)

(4.14)

1

Sニ ー <Strue-､Eもrial> ニ A + -aTTl
⊥

j･･dt i tTdsJ誉 e" " Ik<eik廟 卜掛 >
T

rヽ

(4.15)

1 α
A =

T 紬 2aBKsuO vO vA

B-妄言iLTdもJ.Tdse-畔 上sl<献 上 x(a,l2,0

-15-



岡太謙-

, < eik(I(i)-Ⅹ(a))>,< Ix(t上 納 )12> は ,各々 恒 S-の関数ゆえ,各 々

hHT71,grlT11と書 くO ただし もー S≡ T .

h(I,- eXp(-k2(嵩 (- e w2-vT)+詔 T))

v2 = W2 + 4C/W

(4.18)

Aは,計算の後 (4.17) と在る.

a T 1 r2 r

A - ㌫ 訴 sf dTl忘 -2TtTq T eXpi- )xErf(諌 〕4∂

(4.17)

ここで, 8-V計 -e: vT" 豊 T (4･18,

Erf はGaussの誤差関数で,(4.18)の Tについての検分は,発散 する.

従って Feyでmar)の trial-actionは ピエゾ型 ポーラロンの時には ,適用

で きをvlことがわかるO我々は Feynmenの tria1-acもionを重ねあわせ

た ,より一般的複 もria1-actiorl(4.19)を伺いようと思ってvlるo

｢T｢

s七,ial 一行 立2dt

I

T T

一言fdも′ ds f等 (A(i,一瑚 2√ h ~slk ･dk (4･.9,0

この時 ーb(I,.-eX弓 fTf(t',抽 dt′〕

l

f(+U′1 - i鑑(a(t'-ち)- ∂rt′-sl)

dt2 rL ro

(4.20)

ただし Ⅹ(ち)は次の方程式を満足する｡

d2Ⅹ T-1い slkrⅩ(七川 前 ds-f(I)-0- ㌻ - 2γf細 笠 f e

(4.21)

(4.21)を解 き,Aを計算すれば ,F･eym an同様,他の倍も計算できるO そ

の鮭桑,変分変数 C(汰)につvlての療分方程式を解 く必要に在る｡しかし,

-1t.I



Pie210-electric-polaronの ground state energy i

(4･19)の形の もri.a1-ectior,を用いて も,やは り事情は変ら屠れかも知

れ なV-1.

§5 C･iscuSSion

我々は Hagaの方法をピェゾ型 ポ･-ラロンに適用することにより,K→･∞で

自由電子に 近ず く分散 関係 を得た . 叉我々の得た曲線は coupli叩 CGrs-

tantaの大きさに よって も異をるが, 1.5<- K ≦ 2.0の額域にをV,て直線

状 に増加す るo whiもfieId等が指棉しているとお り正確を grourld-State

の分散鋳係カ㍉ 常に L-i-I-Gめ近似 より下にをければ 怒ら覆いことは覆

い o 我々は,彼等の用いた er【eTgy-CrOSSir3g-argumerl七の定性的議論 が

Kの大 きい鏡板,つまりポーラロン孟デJvが適用 でき夜い ぐらいの音速電 子に_
対しても適用できるのか疑 問に思っている｡むしろKの 大きい時のポーラロン

の 分散鮭係は,自由電 子の分散 駄係 に近ず くのでは をいか と思ってV'る. こ

の点につVlての詳 しV'解析 と議論 を簸待 しているo

我々は,叉 L-L-p-Gの方法により,ポテンシャ JVと電子U､まわ りの

induced-charge-deriSityを計算 した ぐ p-intは無次元化し夜V,障･

(5･1)で与え られるが Eintの (-e) の係数は ipにおける electrr,static

-Pntentia'1の operaもrLT で ある｡

Hirlt - e(

27Taも vs_y2 1 1

)･Tr;~真言 (l'､･.･･･:'ニー
i甑 +t+ eTi触

既

(5.1)

electronが reiにV,lる時のこのポテンシャ ルの平均値 甲(r･rec)紘 ,

(5.2)で与え られる｡/

甲(TJee)二を(

f紗ニー≒;辛 (

27励 まvsty21 で,.‥ i盟Ⅹ_ ト i馳

)璃 (帰 t･iKe" 蟻 e⊥棚一年 e)

(5.2)

nab

Ore- exp 〔吉(p-葱も奴bk+t-k)reelxex_p(誉'bkTTbk)副 0>
1 1 ,27raもきvc､i/2 1

⊥鹿ーvrv誼＼ 皿aB ノ もvsk二 互 (.-n k･P+聾rl
-17-



岡太謙一

その粒巣 甲(I,fee)紘 (5･5)の形に書かれ るが ･一般のPの場合につV,て

(5.5)の検分は実行で きそ うも孜いので ､特にp-Oの場合を考える｡それ

は･ (5･4)で与え られるo r5･4-で ′ 按長 さの単位 として (mvs/h了 1

を用vlた鮭巣の無次元 を豊 を愚昧 してvlる｡

甲(r,rec ) =
47taもSvs

emaB

ユr j草
cos奴(r-ree一

(2g)SJ k もvsk一室 (1-7)RIP+互i更m - 2丁工

甲(r,Tee)=

47TahSvs 1

emaB lr-reit'

x 〔 s i q訂 r-Te一 ′--cos2 ir-r e e I′

x (S ･i(qi.+ 2)Ir-r e 汗 - S i 2 け-ree l/)

+2 sin 2 持しreeI J(ci(qI)I+ 21

× け-r e e l'- c i 2 け一g>ee U )〕

(5.5)

(5.4)

(5.4)で SiX≡ fx三三三⊥dt,CiX 芸 -了上空ヱ dtは ,各 々積分正
o t Ⅹ 七

弦 ,療分余弦匪数である e 叉 reipにいる電子によって作 られる irduced-

ch戸rge-densityP(r,re-i)紘 ,p(T,ref)- 一意 vr29rr,T e e) で

与え られ ,ポテンシャ タレ同様 (5.5)で与え られ る｡

eα

p(r･ree)ニ eTT KsS

× 〔

IT-reeI'

lr-reel'

(- cosqD'暮r-reeL J )

~ cosI㌣reei′rSi(q去+2)fr-reel′--qi2けてecI')

+ 2sintr-reEl'(ci(qDJ+2)けTreeIJ

-ci 2け-reilJ)〕

-18-
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pie乙0-electric-polaronの ground state energy I

我々は, qD'-～ 1CO を用いて -eptr,Teel/

4bvLqa

2TaB , p(T,Tee)/

eα
-㌻KSsを図7, 8で示 した ｡
e7{

p(I,reC1は波を打ち,正 負の億 を互に持 ちをが ら減衰することが わか

る｡

L-i-p-GOl方法におけ るおっ /bの項は; (5.61で与え られる O △Eは

無視で きをV,程度の大 きさを持つ ｡

△耳-∑

q
■●

q
/

∑
q
r
q
●

ニnl
g

fql･q2fql-q2-2
.■､

q.･q2･(7-1)P(q.･q2)弓 (町 q2-2

･7q, (b+q′ t+qbq+ b+qbqbqJ)

′q
l

●q
′

∑

叩

1
1
2

+ fqfq′(b+qbもJ+ ヒ亀′bq+2b+q ′bq)

(5.6)

我々は , Wbiもfi占Id等 と比較するため に ･ qⅡ だ 500を用V,l衷 o LかL

cdS,ZnO 共に実際のデバ イ波数 qmは5000位であるゆえ,我 々は正確 怒

qmを用vlて計算を実行中で孝,るo

最後に終始御指導 して下 さった,阿部龍蔵先生 ,いろV,ろ有益複議論をして

下さった波田野彰先生に感謝 します O

貌々は数値計算に於いて東京大学大型計算 センターの f3･=TAC 502.0 耳

を用いた ｡
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