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北海道大学工学部研究報害

第130号（昭和61年）

Bulletin　of　the　Faculty　of　Engineering，

　　Hokkaido　University．　No　130　（1986）

：P翫ase　Diagram　Approach危。翫e　Po丑鍵。墾Prob貰em

Akihiro　HAsmMoTo“　and　Naoki　ToKuDA
　　　　　　　　　　（Received　November　20，　1985）

Abstract

　　　The　problem　of　an　electron　interacting　wlth　acouseic　as　well　as　with　optical　modes　of

lattice　vibrations　is　investlgated　wlthin　the　modjfjed　variatioRal　scheme　of　the　Lee－Low

－Pines　theory．　lt　is　shown　that　the　po｝aron　changes　its　state　according　to　the　values　of　the

electroR－optical　phonon　and　£he　electron－acoustic　phonoR　coupling　constants　by　examining

the　ground－state　energy，　the　mean　numbers　of　the　optical　and　acoustic　phonons　iR　the　cloud

around　the　e｝ectron　and　the　spatlal　localization　of　the　electron　as　fuRctions　of　the　coupling

constants．　Using　the　experimental　informatioR　on　the　drift　mobility　of　electrons　in　ionic

crystals　we　estimate　with　the　help　of　the　phase　diagram　the　upper　limits　of　the　deformation

potential　for　several　materials．

1．　1紅毛rod疑ction

　　　The　problem　of　an　electron　interacting　with　acoustic　as　well　as　with　optical　modes　of

lattice　vibrations　has　beeR　of　considerable　interest．i）　The　system　for　this　polaron　can　be　in

the　simplified　version　characterized　by　£hree　parameters　：　the　electroR－optical　phonon

coupling　constant　a，　the　eleceron－acoustic　phoRon　coupling　coRstant　iB　and　the　Debye　cut－off

wave　Rumber　ko．　ln　the　abseRce　of　the　acoustic　coupling　the　system　has　long　been　studied

as　the　standard　polaron　problem．Z3）　The　polaron　state　is　classified　into　two　types　according

£o　the　value　of　the　coupling　constant　af　：　the　nearly一一free　state　aRd　the　self－trapped　state．

When　the　interaction　is　relatively　weak　the　electron　behaves　more　or　less　like　a　free　particle

dressed　wi£h　a　few　phonons．　The　nearly　free　po｝aron　is　well　understood　in　terms　of　the

perturbatioR‘｝　and　the　intermediate　cQupliRg5）　theories．　On　the　other　hand　when　the　interac－

tion　is　serong　enough　to　cause　a　strong　correlation　between　the　phoRons，　the　electron　is

captured　in　a　self－induced　potential　whicl：｛　is　built　by　the　field　of　corre｝ated　virtual　phGnons．

The　self－trapped　polaron　is　treated　with　the　strong－coupling　theory．6）　There　are　several

theories　which　interpolate　between　the　weak一　and　the　strong－coupling　theories．2”）　The

modified　variational　scheme　of　the　Lee－Low－Pines　theory　proposed　by　Huybrechts8）　is　one　of

such　theories．　According　to　Feynman’s　path　integral　method　the　polaron　changes　gradually

its　state　from　the　nearly　free　state　to　the　self－trapped　one　as　the　coupling　coRstant　increases．9｝

On　the　other　hand　in　terms　of　the　modified　variational　scheme　of　the　Lee－Low－Pines　theory

the　po｝aron　changes　suddenly　ies　state　at　a　certain　value　of　the　coupling　constant．iO・！i）　ln　the

optical　polaron　problem　the　Debye　cut－off　k．　can　be　taken　as　infinity　because　of　its　long
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range　nature　of　the　electron－optical　phonon　interactioB．　ln　the　absence　of　the　optical

coupling　in　place　of　the　acoustic　the　system　describes　the　acoustic　polaron　via　the　deforma－

tion　potential　which　has　been　studied　by　many　workers．i2’i3）　As　to　the　acoustic　polaron　via

the　deformation　potential　it　is　shown　that　there　are　also　two　types　of　state　：　the　Rearly　free

state　and　the　self－trapped　state，　and　that　the　acoustic　polaren　changes　suddenly　its　state　from

the　nearly　free　state　to　the　self－trapped　one　at　a　certain　value　of　the　coupling　constant　6c

within　the　path　integral　scheme　due　to　Feynmani‘）　and　the　modified　variational　scheme　of　the

Lee－Low－Pines　theory．ii）　We　must　take　into　account　the　Debye　cut－off　dependence　because

of　the　short　range　nature　of　the　electron－acoustic　phonon　interactioil．　The　transition　point

6c　becomes　small　with　the　increasing　ko．　ln　the　presence　of　both　couplings　the　system　has

been　studied　wlth　particular　attention　to　self－trapping　within　Feynman’s　path　integral

method’‘）　and　the　adiabatic　approximation．i5）

　　　　In　this　paper　we　investigate　a　system　in　which　an　electron　interacts　simultaneously　with

acoustic　and　optical　modes　of　lattice　vibrations　within　the　modified　variational　scheme　of　the

Lee－Low－Pines　theory　mentioRed　above．　This　scheme　is　rather　simple　and　has　been　suc－

cessfully　applied　not　only　to　the　bulkiO’i6－i8）　but　also　to　the　low－dimensional　polaron　pro－

blems．i9－22｝　We　calculate　variationally　the　ground－state　energy，　the　mean　numbers　of　the

optical　and　acoustic　phonons　iR　the　cloud　around　the　electron　and　the　spatial　localization　of

the　electron　as　functions　of　the　electron－optical　phonon　coupling　constant　cr　and　the　electron

－acoustic　phonon　coupling　constant　J（9　for　the　definite　Debye　cut－off　ko．　Phase－transitioR

－like　behaviors　are　seen　in　the　changes　of　these　quantities．　The　polaron　state　is　classified

into　three　types　：　the　nearly　free　state，　the　self－trapped　state　with　the　mean　number　of　the

optical　phonoRs　in　the　cloud　around　the　electron　which　is　larger　than　that　of　the　acoustic

phonons　and　the　self－trapped　state　where　the　mean　number　of　the　acoustic　phonons　in　the

cloud　around　the　electron　is　larger　than　that　of　the　optical　phonons，　which　will　be　hereafter

denoted　by　F，　S　and　L，　respectively．　These　states　can　be　stable　or　metastable　according　eo

the　values　of　the　parameters　a　and　6．　Such　features　are　summarized　iR　the　phase　diagram．

　　　The　phase　diagram　for　the　polaron　is　useful　in　understanding　some　physical　properties

of　the　system．　As　an　application　we　first　consider　polar　semiconductors　such　as　GaAs　and

InSb　for　which　the　electron－acoustic　phonon　coupling　constants　fi　as　well　as　the　electron

－optical　phonon　coupling　constants　cr　are　experimentally　determined．23）　Based　on　the　phase

diagram　prepared　for　each　material　it　is　shown　that　the　polarons　in　the　polar　semiconductors

are　in　the　F　state．　The　drift　mobility　of　electrons　in　these　materials　should　be　large

consistent　with　the　experiment．　Next　we　consider　the　ioRic　crystals　such　as　AgCl　and　KBr

for　which　the　electron－acoustic　phonon　coupling　constants　B　have　not　yet　been　determined．

In　this　case　using　the　experimental　information　on　the　drift　mobility　of　electrons　in　the　ioRic

crystals2‘）　we　estimate　with　the　help　of　the　phase　diagram　the　upper　limits　of　the　deformation

potential　for　these　materials．

　　　IR　g　2　tke　Hamiltonian　for　the　system　is　given．　We　obtain　in　the　modified　variational

scheme　the　expressions　for　the　ground－state　energy，　the　mean　numbers　of　the　optical　and

acoustic　phonons　in　the　cloud　around　the　electron　and　the　spatial　localization　of　the　electron．
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In　g　3　these　quantities　are　numerically　calctilated　as　functions　of　the　electroR－optical　phonon

coupling　constant　a　and　the　electron－acoustic　phonon　coupling　constant　P　for　the　definite

Debye　cut－off　ko，　which　reveals　the　pkase－transion－like　behaviors．　Such　features　are　well

summarized　in　the　phase　diagram．　ln　g　4　we　apply　our　phase　diagram　to　the　polaronic

systems　of　ionic　crystals　and　polar　semiconductors．　The　fiRal　section　is　devoted　to　the

conclusion．

2．　Calculations　ef　tke　greund－state　eRergy，　the　mean　numbers　ef　phonons　aRd

　　　the　spatlal　loealizatieft　of　the　eleetron

　　　We　consider　a　system　in　which　an　electron　interacts　with　the　longitudinal　optica｝　and

acoustic　phonons　in　an　ionic　crystal　or　a　polar　semiconductor．　The　Hamiltonian　for　the

system　calt　be　written　as

ff　：： 吉・2＋写・煮耐Σ1。肱
　　　　　　　　　　　　　　　た

＋（2落πα）1’2蓼青（・晶）・x・（酬

÷（2！2曙πβ　V）1’2多脳仙）・x・（細
（1）

The　first　term　represents　the　kinetic　energy　of　the　electron．　The　second　and　third　terms

stand　respectively　for　the　energies　of　the　optical　and　acoustic　phonon　fie｝ds．　The　fourth　and

｝ast　terms　represents　the　interactions　of　the　electron　with　the　opticai　phonon　aRd　with　the

acoustic　phonon　fields．　Here　P　and　k　are　the　momentum　aRd　position　of　the　electron．　a：（bt，）

and　ak　（bi，）　are　creation　and　annihilation　operators　for　the　optical　（acoustic）　phonon　of　wave

vector　k，　k．　is　the　Debye　cut－off　for　the　phonon　wave　number　and　V　is　the　normalization

volume．　The　dimensionless　electron－optical　phonon　coupling　constant　a　is

　　　　　　cr＝e2（rmil；．r一振）（±t3w）ii2　（2）

where　e　is　the　electroRic　charge，　m　the　electron　band　mass　aRd　｛Do　the　optica｝　phonoR

frequency．　Eo　and　E．．　are　respectively　the　sta£ic　and　high－frequency　（lielectric　constants．　The

dimeRsionless　electron－acoustic　phonon　coupling　constane　fi　is

　　　　　　　　　vt－iiD2m2
　　　　　B一　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（3）
　　　　　　　　　8πrpがs

where　D　is　the　deformation　potential　constant，　p　the　density　of　the　crystal　and　s　the　speed

ef　sound．　ln　writing　down　the　Hamiltonian　we　have　made　a　simplified　assumption

tl　too　＝tl　Sfeo （4）

and　used　units　fz＝　m　r＝　blo　＝＝　sfeo　＝＝　1．

　　　We　introduce　a　modified　Lee－Low－PiRes　transformation　for　the　present　system

Ul　＝＝　Ula　Ulb （5）

where
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　　　　　　σ、a＝　exp（一iaΣん・7α肋の　　　　　　　　　　　　　　　　　（6）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　Il

　　　　　　σ王δ＝exp←ibΣk・γろ訪ん）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（7）
　　　　　　　　　　　　　　　　　　ん

Here　a　and　b　are　parameters．　When　a　（b）＝1　equation　（6）　（（7））　gives　the　Lee－Low－Pines

tran＄formation．　ln　the　limit　a　（b）一　O　it　is　the　identical　transformation　which　leads　to　the

strong　coupling　approximation．　Under　the　transformatlon　（5）　the　Hamiltonian　can　be

transformed　into

　　　　　Ht　：UiiH　U，

　　　　　　　　一吉（P－aΣ】kaX　ak一ろΣん酷∂々　　　　k　　　　　　　　　Jt）2

　　　　　　　　　　÷写糊耐鷲肱

　　　　　　　　　　＋（竿α）1／2競（・・繍）・x・（i（・一・）…）

　　　　　　　　　　＋（2落πβ）’t2　￥，　ff（blt脚・x・（i（1痂・）・　　　（・）

To　proceed，　we　make　an　anstatz　about　the　form　of　£he　ground－state　wavefuRction　for　the

system

　　　　　le＞iの〉　　　　　　　　　　　　　　　　　　（9）

where　I　e＞is　the　electronic　part　andゆ＞is　the　lattice　wave｛unction。　We　take　a　gaussian

－type　wavefunction　for　1　e＞

　　　　　le＞　：（Arr）3’‘　exp（一一ll一　Ar2）　（lo）

where　k　is　a　variational　parameter．　On　the　other　hand　in　terms　of　the　second　Lee－Low

－Pines　transformation

　　　　　乙ら＝exp（Σ　（ノCkaA一ノ『鳶ak）＋Σ（9々ろ畜一9湾ろk））　　　　　　　　　　　　　　　（ll）

　　　　　　　　　　　　　it　h
the　lattice　wavefunction　can　be　expressed　as

　　　　　【（z）〉　＝　1ニノr210＞　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（12）

where　f」，　and　glt　are　variational　functions　and　the　phoRon　ground－state　i　O＞is　defined　as

　　　　　　a，lo＞＝o，　b，lo＞　：o，

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（13）

　　　　　　〈olo＞＝　1．

Then　the　ground－state　energy　for　the　system　can　be　easily　calculated　as

　　　　　E二くφ1〈d酬θ〉ゆ〉
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　　　　　　　尋畦・2写・2囚2＋壱∂2写・21・・i2

　　　　　　　　　＋lil　lfk12＋；，］　一k；mlgh12

　　　　　　　　　＋（一21i［63rmalsZt　rrcr）”2　pu，　mil；　（f，＋f一＄’k）exp（一一t）tT（1－a）2k2）

　　　　　　　　　＋（2落πβ）’／2影轟＋…）…（一t，（1一・）…）・

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（14）

Here　we　have　used　the　relations

　　　　　：felfk12　：O　and　Z　lelgh12　＝O　（15）　　　　　ん　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　le

which　come　from　the　momentum　conservation

　　　　　＜のkdび勘十二耐：il　kb7・b，・）σli・＞1φ〉＝0・　　　　　⑯

Minimization　of　the　ground－state　energy　wlth　respect　to　the　variational　functions　fh　and　gi，

yie茎ds

　　　　　E（A，　a，　b，　ev，　B，　feo）

一茅幽略蘇1解）

4β〆1審∵2ザ），　　（、7）
　　　　　　　　　　　（2yrt｛｝zig－t　rrev）it2texp（一一ti一（i－a）2fe2）

　　　　　∫ん聯一

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（・＋麦・2ん2）　　　　　　　　（18）

　　　　　　　　　　　（一llrvgflil，zlCi－t　ZB　）”2　ff　exp（一tt　a－b）2fe2）

　　　　　gk＝wwpt’rmk一＋un｝b，le，）　（19）

The　mean　number　of　the　optical　phonons　in　the　cloud　around　the　electron　is　then　calcu｝ated

as

　　　　　ArO（A，　a，　b，　ev，　B，　ko）

　　　　　二＜θ1＜oKひu，）　’Σ麟α、（σ1ω【o＞1e＞
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　h

　　　　　＝Σ囚2

－4五㌦脚審判）　　（、0）
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The　rnean　number　of　the　acoustic　phonons　in　the　cloud　around　the　electron　is　given　by

　　　　　　　A」　’i（A，　a，　b，　ev，　B，　feo）

＝＜el＜OI（ひび2）一’Σ勘、（び1σ，）｝0＞le＞
　　　　　　　　　　　　　　　　　k

　　　　　　　＝一Σ19“2

　　　　　　　　　ル

The　spatial　Iocalization　of　the　electron　is　calculated　as

　　　　　　　r（、ミ，α，ろ，α，β，leo）

（21）

皿（〈el＜Ol（U，び，）一．歪γ2（σ、ωり＞le＞）1！2

　　　　　　　＝（8A一）！／2　（22）
Not　only　the　ground－state　energy　but　also　other　physical　quantities　should　be　obtained　by

minimizing　equation　（17）　with　respect　to　the　parameters　A，　a　and　b．　As　their　values　vary

with　the　electron－phonen　coupling　constants　a　and　B　and　with　the　Debye　cut－off　feo　they

should　be　calculated　numerically．

3　．　Numerical　results　and　the　phase　diagram

　　　In　this　section　we　ca｝culate　numerically　the　ground－state　energy，　the　mean　numbers　of

the　optical　and　acoustic　phonons　in　the　cloud　around　the　electron　and　the　spatial　localization

of　the　electron　for　the　wide　ranges　of　the　coupling　constants　a　and　fi．　We　take　ko　＝　20．　The

characteristic　features　of　our　results　will　be　summarized　in　the　phase　diagram．　We　show　the

ground－state　energies　in　figure　1，　the　mean　numbers　of　the　optical　and　acoustic　phonons　in

figure　2　and　tke　spatiaHocalizations　of　the　electron　in　figure　3　as　a　function　of　the　coupling

constaRt　，8　for　four　different　values　of　the　coupling　constant　ev　：　（a）　O．O　；　（b）　5．3　；　（c）　7．0　；　（d）

9．0．　First　we　explain　the　notations　employed．　F　denotes　the　nearly　free　state，　S　the　self

－trapped　state　with　the　mean　number　of　the　optical　phonons　in　the　cloud　around　the　electron

which　is　larger　than　that　of　the　acoustic　phonons　and　L　the　self－trapped　state　with　the　mean

number　of　acoustic　phonons　in　the　cloud　around　the　electron　that　is　larger　than　that　of　the

optical　phonons．　FF，　Eg　and　EL　show　respectively　the　ground－state　energies　for　the　F，　S　and

L　states．　Nl！一，　IVg　and　IV“．　denote　the　mean　numbers　of　the　acoustic　phonons　in　the　cloud

aro“nd　the　electron　for　the　F，　S　and　L　states。八贋，八雪and岬show　the　mean　numbers　of　the

optical　phonons　in　the　cloud　around　the　electron　for　the　F，　S　and　L　states．　rF，　rs　and　rE．　are

the　spatiaHocalizations　of　the　electron　for　the　F，　S　and　L　states，　where　ri：　is　infinity．　When

there　is　no　electron－optical　phonon　interaction（α二〇）the　ground－state　energy　depends　onβ

linearly　until　the　point　fi，　ma－O．0090　and　then　it　varies　with　a　curve　as　shown　in　figure　／　（a）．

There　are　two　branches．　The　first　branch　for　small　B　which　corresponds　to　the　F　state　is
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Figure　1　The　ground一一state　eRergies　E　as　a　function　of　the

　　　　　　　electron－acoustic　phonon　coupling　censtant　P　fer

　　　　　　　four　different　values　ef　the　electron－optical　phe－

　　　　　　　non　coupling　constant　a　：　（a）　e．O　；　（b）　5．3　；（c）　7．0　；

　　　　　　　（d）　9．0．　For　the　thin　full　curve　as　well　as　the

　　　　　　　notation　see　text．

O．Ol

B

the　same　as　the　Lee－Low－PiRes　approximation　and　it　termiBates　at　the　point　Pf　＝O．41．　The

second　branch　which　begins　from　the　point　Pt＝＝O．0088　corresponds　to　the　stroRg－coupled　L

state．　The　polaron　changes　its　state　at　the　point　Pc　from　a　near｝y　free　type　to　a　self－trapping

one．　For　6t〈」（3〈Xgc　the　self－trapped　state　and　for　P，〈fi〈rsf　the　nearly　free　state　are

metastable．　The　mean　number　of　tke　acoustic　phonons　around　the　electron　increases

disconeinuously　at　the　point　fi，　as　shown　in　figure　2　（a）．　On　the　other　hand　the　spatial

localization　of　the　electron　which　spreads　over　the　crystal　for　small　6　（〈Bc）　shrinl〈s　at　the

same　point（figure　3（a））．　Whe就he　electron－optical　phono燕i就eraction　enters　the宅ransition

point　fic　becomes　small　with　increasiRg　a．　Bc＝　O．0058　for　a＝5．3　and　Bc　＝O．004e　for　a　＝　7．e．　6c

vanishes　when　ev　exceeds　7．9．　Another　branch　which　correspoRds　to　the　strong－coupled　S

state　appears　wheR　a　exceeds　4．4．　For　a＝＝5．3　the　branch　starts　at　」（3s　：O．0034　and　eRds　at

x3．　＝＝O．0056　（figure　1　（b））．　lt　crosses　at　f3t＝e．0053　with　the　branch　correspoRding　to　the　L　state

which　starts　from　Bt　＝＝　O．0052．　The　mean　number　of　the　optical　phonons　in　the　cloud　around



164 Akihiro　HAsHiMoTo　and　Naoki　ToKuDA 8

N

1　02

1

102

（a）

11

ilii

腰ii

　　　　ii’

N台

O．OO5 B諺『QOl

　　　　B

N

O．02

B．

N

lo2

1

102

（c）

　　暖一＿．

圏

Nご

Ne

N9

N含

i

：　　．一．、．．．．．．．

　レ　　　ド

i

i

1

N

10

1

16？

臼1臼星B。B、

　s

o．oo3　／”／ooos
　　　　　BcBt

　　　　　　　　　B

Figure　2　The　mean　numbers　of　the　phonons　in　the　cloud

　　　　　　　around　the　electron　as　a　function　of　the　electron

　　　　　　　－acoustic　phonon　coupling　constant　fi　for　four

　　　　　　　different　values　of　the　electron－optical　phonon

　　　　　　　coupling　constant　a　：　（a）　O．e　；　（b）　5．3　；（c）　7．0　；　（d）　9．

　　　　　　　O．　For　the　notation　see　text．

O．Ol

B

the　electron　is　larger　than　that　of　the　acoustic　phonons　for　the　S　state　and　vice　versa　for　the

L　state　as　it　should　be　（figure　2　（b））．　For　fi，〈」（3〈fii　the　S　state，　for　fiu〈P〈i（9c　the　L　state　and

for　fic〈6〈fif　the　F　state　are　metastable．　For　6t〈P〈fit　the　S　state　is　the　first　metastable

state　and　the　L　state　is　the　second　metastable　state　and　vice　versa　for　fit〈6〈6c．　As　cr

increases　the　starting　point　fis　for　the　branch　corresponding　to　the　S　state　becomes　small．　fis

vanishes　when　a　exceeds　5．8．　For　a　：7．0　the　branch　for　the　F　state　crosses　at　xgc＝F　O．eO40

with　that　for　the　S　state　（figure　1　（c））．　The　branch　for　the　S　state　changes　gradually　at　6t＝

O．0043　into　the　branch　for　the　L　state．　The　spatial　localization　of　the　electron　changes

smoothly　with　6　around　rst　（figure　2　（c））．　On　the　other　hand　the　number　of　the　optical

phonons　in　the　cloud　around　the　electron　is　larger　（smaller）　than　that　of　the　acoustic　phonons

for　rs〈rst　（B＞6t）　（figure　3　（c））．　For　a＝　9．0　the　branch　for　the　S　state　changes　smoothly　at

6t　＝O．040　to　that　for　the　L　state　（figure　1　（d））．　The　characteristic　features　of　our　results　are

well　summarized　in　the　phase　diagram　in　figure　4　where　the　polaron　state　is　represented　in
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Figure　3　The　spatial　lecalizations　of　the　e！ectron　as　a

　　　　　　　　function　of　the　electron－acoustic　phonen　coupl－

　　　　　　　　ing　constant　B　for　four　different　values　of　the

　　　　　　　　electron－optical　phonon　coupling　constant　a　：　（a）

　　　　　　　　O．O　；（b）　5．3；（c）　7．0；（d）　9．0．　For　the　notation　see

　　　　　　　　セext．

　　　　　　　　　　　　　B

the　（cr，　i（3）　plane．　We　have　several　regioRs　：　the　region　F　where　the　F　state　is　the　only　stable

state，　the　region　S　where　the　S　state　is　the　only　stable　state，　the　region　L　where　the　L　state

is　the　only　stable　state，　the　region　F　（S）　where　the　F　state　is　stable　and　the　S　state　is

metastable，　and　vice　versa　in　the　region　S　（F）．　The　region　F　（L）　where　the　F　state　is　stable

and　ehe　L　state　is　metastable，　and　vice　versa　in　the　region　L　（F）．　The　region　F　（S，　L）　where

the　F　state　is　a　stable　state，　the　S　state　is　the　first　metastable　state　and　the　L　state　ls　the

second　metastable　state．　The　region　F　（L，　S）　where　the　F　state　is　the　stable　sitate，　the　L　state

is　the　first　metastable　state　and　the　S　state　is　the　second　metastable　state．　The　phase

diagraxn　for　the　polaron　will　be　useful　to　understand　some　physical　properties　of　the

polaronic　system　as　we　have　shown　iR　the　case　of　the　bound　polaron．i8）　IR　the　next　section

we　conslder　the　application　of　the　phase　diagram　to　the　real　polaronic　systeTns．
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The　phase　diagram　for　the　polaron．　For

the　notation　see　text．

4．　Phase　diagram　appreaeh　te　tke　real　pelareRic　systerns

　　　First　we　consider　polar　semiconductors　such　as　GaAs　and　lnSb　for　which　the　electron

－optical　phonon　coupling　constants　a，　the　electron－acoustic　phoRon　coupling　constants　i6　and

the　Debye　cut－off　wave　numbers　ko　are　experimeRtally　determiRed．　We　make　a　list　of　the

values　of　a，　fi　and　leo　for　several　polar　semiconductors　in　table　1．　Here　we　have　taken　the

values　of　ev　from　the　list　by　Kartheuser25）　and　calculated　fi　through　equation　（3）　using　the

experimental　results　on　the　deformation　potentia123）　which　are　also　listed　in　table　1．　As　the

Debye　cut－off　wave　number　k．　as　well　as　the　units　used　are　different　for　each　material　we

must　prepare　a　phase　diagram　for　each　case．　By　comparing　the　phase　diagrams　obtained

with　the　experimentally　known　values　of　ev　aRd　」（9　we　coRclude　that　all　the　polarons　iR　these

materials　are　in　the　F　state．　This　is　consistent　with　the　experimental　fact　that　the　drift

mobility　of　electrons　in　the　polar　semiconductors　are　rather　large．　Next　we　consider　ionic

crystals　such　as　AgCl　and　KBr　for　which　so　far　as　we　know　the　electron－acoustic　phonon

coupling　constaRts　6　have　not　yet　been　deterrr｝ined．　As　the　experimental　results　on　the　drift

mobility　of　electrons　in　such　ionic　crystals　are　well　explained　in　terms　of　the　Frdhlich　polaron

theory2‘）　it　is　kRown　that　the　F　state　for　the　polarons　in　these　materials　are　stable．’）　UsiRg

this　fact　we　estimate　with　the　help　of　the　phase　diagram　the　upper　limits　of　the　electron
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Table　1　Parameters　ko，　a，　B，　the　deformation　potentials　D（eV）　and　the

　　　　　　polaron　states　determined　from　the　phase　diagrams　for　varieus

　　　　　　polar　semiconductors．　a　and　D　are　taken　from　the　lists　by

　　　　　　Kartheuser25）　and　by　Neuberger？3）　respectively．

Polar
semiconductors

ko a B D　（eV） state

AISb

GaAs

GaSb

GaP
InAs

InSb

InP

65．3

31．2

38．e

12．3

54．3

72．8

25．8

o．e23

0．e6s

O．025

0．2el

e．os3

0．022

0．l13

8．8　×lo一一S

2．33×lo－5

2．33＞＜10－5

3．46Xlo－4

3．e　xlo－9

1．8　×IO一・9

4．4　＞くIO一’5

　　6．2

　16．8

　22．6

　12．7

一　5．2

　　6．4

　21

F

F

F

F

F

F

F

Table　2　Parameters　ko，a，calculated　upper

　　　　　　limits　of　B　and　the　deformation　potential

　　　　　　D（eV）　for　various　ionic　crystals．　a　are

　　　　　　taken　from　the　list　by　Kartheuser？5）

Ionic
crystals

fee
a B エ）（eV）

AgCl

AgBr

KBr
NaCl

ZnO

18．9

24．8

14．9

8．41

20．2

1．94

1．56

3．05

4．86

0．849

e．oos2

e．oosl

g．oll

e．o13

e．oos1

56

54

38

16

96

一acoustic　phonoR　coupling　constant　6　or　equivalently　of　the　deformation　potential　for　these

materials．　The　results　are　represented　in　table　2　where　the　values　of　a　are　taken　from　the

list　by　Kartheuser．25）

5．　Conclusion

　　　We　have　considered　the　problem　of　an　electron　interactiRg　with　acoustic　as　well　as　with

op£ical　modes　of　lattice　vibrations　within　the　modified　variational　scheme　of　the　Lee－Low

－PiRes　theory．　We　calculate　the　ground－state　energy，　the　mean　numbers　of　the　optical　and

acoustic　phonons　in　the　cloud　around　the　electron　and　the　spatial　localizatlon　of　the　electron

as　functions　of　the　electron－optical　phonon　coupliRg　constant　cv　and　the　electroR－acoustic

phonon　coupling　constant　6　for　the　definite　Debye　cut－off　fe．　：20．　All　the　quantities

nurr｝erically　calculated　show　phase－transition－like　behaviors．　ConsequeRtly　we　can　make

the　phase　diagram　for　the　polaron．　With　the　help　of　the　phase　diagram　psepared　for　each

material　we　show　that　the　polarons　in　polar　semiconducters　such　as　GaAs　and　lnSb　are　all

in　the　F　state　and　we　es＃irnate　the　upper　llmits　of　the　deformation　potential　for　ionic　crystals

such　as　AgCl　aRd　KBr．　Although　we　are　in　tke　present　work　concerned　with　the　relatively

simple　polaronic　systems　our　phase　diagram　approach　will　be　useful　to　understand　the

various　physical　behaviors　of　electrons　and　holes　in　ionic　crystals　aRd　polar　semiconductors．
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We　are　now　investigating　the　problem　of　hole　polarons　in　AgBr　aBd　AgCl　stimulated　with　the

experimental　work　by　Laredo　et　al．26）
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