
電子格子強結合によるカタストロフィー自縄自縛と格子欠陥生成のダイナミックス

電子格子強結合によるカタス トロフィー

自縄自縛と格子欠陥生成のダイナミックス

講師 東大物性研 豊 沢 豊

夏の学校の最終日にもかかわらず 9 非常に大勢の方が豊沢先生の講義を聞 きに集まり

ました｡電子 と格子系との大きな相互作用があると,電子が自己のまわ りの格子を変形

させ,それが電子自身に反作用として働 き, 電子が動けなくなってしまう｡これが self

trappedelectron です｡実験的にはAgClでは holeの selItrapping が観測されて

いるが,AgBrではされていない｡これらの混晶によるルミネッセンスの実験から,

drasticに selftrappedstate にかわることが観測されているムなぜこういうことが

お こるのか, ということの説明が講義されました｡

電子 と格子の相互作用として,opticalphonon との相互作用だけを考えた場合には,

plaron状態は出てくるが, selttrappedstateは見出せない｡ acousticphonon と

の相互作用を取 り入れることによって始めて説明できる｡ 簡単のために,結晶格子を連

続媒質に置き換え,acousticphononは dilationA(r)で, opticalphononは電気分

極 を表わすポテンシァル¢(r)で表わ しジ格子の運動エネルギーを無視 した近似 (断熱近

似)で電子格子系の全エネルギーを求める｡これを, A(r),め(r)と電子の波動函数 ¢と

で変分することによってエネルギー最小をさがす｡変分函数 として

柏 )- Nま｡XP (一･方a2 ェ言)
a

0

を使い,αを変分パ ラメータとして全エネルギーは

E- B (a2-gaca3- gopa)

となるoここでBは電子の運動エネルギー gac,gopはそれぞれ acousticphonon,opti-

calphonon と電子 との相互作用の強さを表わす｡ αは 0 ≦ α≦ 1であって, α-0が

freeな状態,α-1が localizeした状態 を示す｡ Eが αのどの値で最小になるかは ,

gopと gac の大きさによって決まるo こうして図 1からわかる様に , 安定状態は gac

の大きさが変わると drasticに変化することが説明できる｡これは forcerangeのちが
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いによって, aのべ きが異なっていることによるものである｡

これ までは phononのエネ/レギーを0にしていたが,振動の量子効果を取 り入れた 議

論 を次に行なう｡簡単のために acousticphononだけを考え Einsteinmodelを用いる｡

電子のバンド幅をB,phononのエネルギーをもwo,couplingconst.をgBとする.

γ-加 ｡/Bpgを使って全エネ′レギーを phononの数 Oについて minimize すると,

g -γα(1+了 1｡~α)2

E/B- - (1+20) e-0- ro

とな り9 秒′B を gに対 して図示すると図 2の様になる｡ これからみてわかる様にエネ

ルギーは gとともに連続的に変化す るが,その状態は o≪0から o≫1-の drasticな

変化があり有効質量は約 elOOの変化 をする｡ これ は事実上 とまってお り, Self

trappedstateを表わす｡

⊥ 2 1
3 ~す

S : selftrapped

F : free

( )内はmeta st∂b】eslate
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図 1
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以上は-中心型の selftrapp･

edelectronの話であったが,ア 町 B

ルカ リノ､ライ ドなどでは二中心型

の selftrappedholeができてい o
る｡ 又 holeが selftrap され電

子がそのまわ りをまわる,いわゆ

る selftrappedexciton が観測

されている｡

以上が 講義の概略ですが,そ

の他 JahlTellereffect との関

係,格子欠陥の生成 などについて

の話があ りました｡
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図 2
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