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( Z . N a t u r f o r s c h . 24 a , 1 2 9 1 — 1 2 9 6 [ 1 9 6 9 ] ; e i n g e g a n g e n a m 6 . Juni 1969 ) 

I m Gegensatz zu bisherigen Formul ierungen, die spezielle Mode l le u n d erhebl iche Verein-
fachungen enthalten, wird der K o p p l u n g s f a k t o r der E lektronen-Gi t ter -Wechse lwirkung für lang-
well ige Gitterschwingungen durch eine Tay lo r -Entwick lung gewonnen . Es wird gezeigt , d a ß 
dabei kein Unterschied zwischen Normal - u n d Umklappprozessen besteht u n d d a ß der K o p p -
lungsfaktor a u c h bei letzteren außer v o m Elektronenanfangszustand nur v o m Ausbre i tungs-
vektor der Gitterschwingungen abhängt . Der Vergle ich m i t anderen K o p p l u n g s f a k t o r e n g ib t 
A u f s c h l u ß ü b e r deren Güte. 

A l s M a ß f ü r die S t ä r k e der E l e k t r o n e n - G i t t e r -

W e c h s e l w i r k u n g w u r d e n i m L a u f e der Z e i t verschie-

denart ige K o p p l u n g s f a k t o r e n I entwickel t 1 ,2 ,3 ,4 ,5^ 
die j e d o c h i m G r e n z f a l l langer Gi t terschwingungen 

alle in d e n b e k a n n t e n A u s d r u c k \ I \ — C q über-

g e h e n , w o b e i C die K o p p l u n g s k o n s t a n t e u n d q der 

B e t r a g des A u s b r e i t u n g s v e k t o r s q der Gitter-

s c h w i n g u n g e n ist . B e i genauerem Z u s e h e n zeigt 

sich j e d o c h , d a ß diese Ü b e r e i n s t i m m u n g nur für das 

A b s o l u t q u a d r a t , n icht aber für d a s Vorze ichen v o n 

I g i l t ; a u ß e r d e m s ind natürlich auch die A u s d r ü c k e 

f ü r die K o p p l u n g s k o n s t a n t e C recht verschieden. 

D i e s weist auf t ieferl iegende Unterschiede in d e n 

K o p p l u n g s f a k t o r e n hin u n d wirft die Frage nach 

d e r e n G ü t e a u f . D i e s e F r a g e ist a u c h schon deshalb 

berecht igt , weil zur A b l e i t u n g der K o p p l u n g s -

f a k t o r e n z u m Tei l spezielle Model le u n d undurch-

sichtige V e r e i n f a c h u n g e n benützt werden. 

I m f o l g e n d e n soll d a h e r der K o p p l u n g s f a k t o r ohne 

derart ige A n n a h m e n berechnet werden . D a b e i 

g e h e n wir v o n e i n e m al lgemeinen A u s d r u c k für die 

E l e k t r o n e n - G i t t e r - W e c h s e l w i r k u n g aus u n d führen 

v o n vornherein die B e s c h r ä n k u n g a u f lange Gitter-

s c h w i n g u n g e n ein, die i m Gegensatz z u den bisheri-

g e n V e r f a h r e n k o n s e q u e n t durch eine E n t w i c k l u n g 

n a c h kleinen | q | e r f a ß t wird. D i e Ergebnisse , die 

m a n d a b e i erhält , k ö n n e n als Kr i ter ien für die bis-

herigen K o p p l u n g s f a k t o r e n b e n ü t z t werden. D a r -
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über hinaus wird gezeigt , d a ß sie n icht nur f ü r 

N o r m a l p r o z e s s e , sondern a u c h f ü r U m k l a p p p r o z e s s e 

gültig sind. 

1 . A l l g e m e i n e F o r m e n d e s K o p p l u n g s f a k t o r s 

D e r K o p p l u n g s f a k t o r entspr ingt aus d e m M a t r i x -

e l e m e n t 

( 1 ) 

der E l e k t r o n e n - G i t t e r - W e c h s e l w i r k u n g ; d a b e i sind 

f die A u s b r e i t u n g s v e k t o r e n der B l o c h - F u n k t i o n e n 

der E l e k t r o n e n , = 0 , 1, 2 , . . . die Q u a n t e n z a h l e n 

der N o r m a l s c h w i n g u n g e n des Git ters (q = A u s -

bre i tungsvektor , j = Polar isat ionsr ichtung) . H' ist 

der Operator , der die E l e k t r o n e n - G i t t e r - W e c h s e l -

wirkung beschreibt . I n der s tat ischen N ä h e r u n g 6 

erhält m a n d a f ü r d e n A u s d r u c k 

H' = F ( r , 9i) - F ( r , 91) 

= 2 u n [ g r a d K n F ( r , 9 t ) ] u = 0 ; (2) 
n = 1 

er stellt die Ä n d e r u n g der potentie l len E n e r g i e V 

eines E l e k t r o n s ( O r t s v e k t o r r) info lge der A u s -

lenkungen U w = dt n - % n der Git terte i lchen (Orts -

v e k t o r A n z a h l N , M a s s e M ) aus ihren Gleich-

gewichts lagen d a r 7 u n d ist in der l e t z t e n F o r m 

durch d a s erste Gl ied seiner E n t w i c k l u n g n a c h 
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diesen A u s l e n k u n g e n ersetzt . W i e f rüher geze igt w u r d e 8 , enthält diese F o r m alle ü b l i c h e n A n s ä t z e 

f ü r die E l e k t r o n e n - G i t t e r - W e c h s e l w i r k u n g . 

D i e A u s l e n k u n g e n stellt m a n g e w ö h n l i c h d u r c h k o m p l e x e X o r m a l k o o r d i n a t e n b, b* d a r 9 : 

U n = N-1/2 2 et7, 1 f ( 6 p y e x p { i q <än} + ^ e x p { - i q 9 t , } ) . (3) 

q j > 2 M coqj 

D a n n ergibt s i c h : 

H' = H+ + H-, 
H ( ± ) = N - 1 / 2 ^ 2 c,; ] J C e x p { ( = ) M 5 M g r a d « n F(r, 9i)|0. (4) 

„ qj | 2M(Oqj 

A u ß e r d e m d a r f m a n a n n e h m e n , d a ß d a s W e c h s e l -

w i r k u n g s p o t e n t i a l n u r v o n d e n R e l a t i v k o o r d i n a t e n 

r — 9im a b h ä n g t : 

F(r, 9fn) = F ( r - 9 t „ ) . (5) 

D i e s f ü h r t z u d e n B e z i e h u n g e n : 

2 grad 9 i n F ( r , 91) |o = - g r a d r F ( r , 21) 
n 

= — g r a d r F 0 (6) 

( F ( r , 9() = Fo — periodisches K r i s t a l l p o t e n t i a l ) , 

g r a d * n F ( r , 9?) | 0 = g r a d M > + B F ( r + 3 ( m , 9i) | 0 . (7) 

W e g e n (5) k a n n m a n n ä m l i c h einerseits die D i f f e -

rent iat ion v o n d e n G i t t e r k o o r d i n a t e n a u f die E l e k -

t r o n e n k o o r d i n a t e ver lagern u n d d a n n die Gle ich -

g e w i c h t s l a g e n e insetzen . A n d e r e r s e i t s m a c h t es 

n ichts aus , w e n n d a s E l e k t r o n u n d die Git terte i l -

chen g e m e i n s a m u m einen G i t t e r v e k t o r ver -

s c h o b e n w e r d e n ; eine a n s c h l i e ß e n d e U m n u m e r i e -

r u n g der G i t t e r t e i l c h e n ergibt d a n n (7) . B e t r a c h t e t 

m a n n u n die in (4) a u f t r e t e n d e G i t t e r s u m m e 

3 ± ( r ) = ^ e x p { ± i q 2 I w } g r a d * n F ( r , 9 i )| 0 , (8) 
n 

so zeigt sich m i t (7) , d a ß sie g e n a u wie die B l o c h -

F u n k t i o n e n die E i g e n s c h a f t 

3 ± ( r + 2 l„ ) = e x P { ± i q 2 l „ } 5 ± ( r ) (9) 

besi tzt u n d d a h e r in der B l o c h s c h e n F o r m d a r -

gestel lt w e r d e n k a n n : 

£±(r) = e x p { ± i q r } f ± ( r ) , 
f± (r) = f ± ( t + « » ) . (10) 

N a c h (8) ist 

f ± ( r ) = 2 e x p { ± i q (2I„ - r ) } g r a d * n V (r, 9t) 1 0 . (11) 
n 

8 A . HATTO, Z . P h y s . 146, 75 [ 1956 ] ; 148. 504 [1957] . 

M i t (8) u n d (10) erhält m a n f ü r die A n t e i l e des 

W e c h s e l w i r k u n g s o p e r a t o r s (4 ) : 

^ ( ± ) = i V - i / 2 2 e q n / I J ~ C e x P { ( i ) i q r } f ( i ) ( r ) . 
„ } 2 M wqj 

(12) 

B e r e c h n e t m a n d a m i t die M a t r i x e l e m e n t e (1) , 

i n d e m m a n für die E l e k t r o n e n B l o c h - F u n k t i o n e n 

y,(r) = AT - i '2exp{i fr}M f (r ) , 
«t(r) = t£l(t + « , ) , (13) 

für die G i t t e r s c h w i n g u n g e n O s z i l l a t o r f u n k t i o n e n 

e insetzt , so ergibt sich in üblicher W e i s e ( v g l . 2 ) : 

< i ' 4 i / / * m , > t u ) 

I = C q / J e x p { — i q r } ut>(r) f ± ( r ) w,(r) d r (15) 
o - 0 

(_Qo = E l e m e n t a r z e l l e ) . 

D i e ^ - F u n k t i o n e n enthal ten die A u s w a h l r e g e l n , 

d a ß nur E i n q u a n t e n ü b e r g ä n g e ( E i n p h o n o n e n p r o -

zesse) m ö g l i c h sind u n d d a ß dabei d e r E r h a l t u n g s -

satz der A u s b r e i t u n g s v e k t o r e n 

I ' = f ± q + 9 ( 1 6 ) 

erfüllt sein m u ß . D i e b e i d e n V o r z e i c h e n unterschei -

den die Prozesse m i t A b s o r p t i o n b z w . E m i s s i o n eines 

P h o n o n s . q ist ein G i t t e r v e k t o r d e s r e z i p r o k e n 

Git ters , der so e inzurichten ist. d a ß V i m r e d u z i e r t e n 

B e r e i c h l iegt ; je n a c h d e m , o b q = 0 o d e r q=t=0 ist, 

spr icht m a n v o n X o r m a l p r o z e s s e n ( X - P r o z e s s e n ) 

oder U m k l a p p p r o z e s s e n ( U - P r o z e s s e n ) . M i t (15 ) hat 

m a n eine a l lgemeine F o r m des K o p p l u n g s f a k t o r s , 

o h n e d a ß irgendwelche speziellen M o d e l l e f ü r die 

E l e k t r o n e n - G i t t e r - W e c h s e l w i r k u n g b e n ü t z t s ind. 

9 A . HAUG, Theoret ische Fes tkörperphvs ik B a n d I . D e u -
ticke, Wien 1964. 
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Daraus läßt sich eine weitere Form gewinnen 1 0 , die 
auch schon v o n B R A U E R 1 1 angegeben wurde: 

/ = N J cf\. (r) grad,Jo F (r, 91) | o <pt (t) d r . (17) 
Q 

I m Gegensatz zu (15) wird hier über das Grund-
gebiet Q — NQq integriert, das den Kristall 
repräsentiert. 

2. Linearisierung des Kopplungsfaktors 

Der Kopplungsfaktor (15) soll nun für X -
Prozesse (g = 0) und langwellige Gitterschwingun-
gen (kleine | q |) berechnet werden. In Komponenten-
schreibweise lautet er: 

/ - 2 e a J a , e a = (eq;)0 

a = l 

Jx = Wfdr . ( 1 8 ) 

Nunmehr entwickeln wir die Integrale J x um q = 0. 
Dabei ist zu berücksichtigen, daß nach (11) auch 

von q abhängt und wegen (6) 

(/a )q=0 — ~ 
_C I 0 

e*« 
(19) 

ist. Bricht m a n die Entwicklung nach den linearen 
Gliedern ab, so ergibt s i c h 1 2 : 

7 = 2 e a ( - . K > J ° U t d r 

a=l i -O, ^ 
+ q ( g r a d q f ± ) q = 0 u t d r (20) 

— J q (gradp u u 
eFo Ii, dr 

Das erste Integral, das q nicht enthält, ist der Mittel-
wert der Ableitung des periodischen Potentials, der 
natürlich verschwindet. Es bleiben also nur die in q 
linearen Glieder übrig. Dabei kann man das letzte 
Integral mittels der Gleichung 

( ft'2 

zJ 
ft2 

f gradr + km + Fo) uf = Etut, 

(21) 

die die Funktion ut mit der Elektronenenergie Et 

verbindet, umformen. D a n n ergibt sich: 

1 = 2 ßa | J ut ^ (oradq f») o ut dr 
« = l Iß. 

JqgradrMf °dJ d r 

ffil 

ft'1 

im (22) 

q grad f E — \u\ T dr! 
CXa 

Führt m a n hier den Impulsoperator p = — ih gradr 

ein, ersetzt die u gemäß (13) durch die Bloch-Funk-
tionen cp und geht zum Grundgebiet Q als Inte-
grationsgebiet über, so erhält man in Komponenten-
schreibweise die weitere F o r m 1 0 : 

f* l\ i \dqß)o 1 / (23) 

± L [ < ! b a | f > < f | ^ | f > - < f b a ^ | f > ] j 

(<f| .4|f> = j V ^ d r ) . 
o 

W e n n man im ersten Gliede in (23) aus (11) 
einsetzt, so liefert die Ableitung einen Faktor i i, 
während sonst der Ausdruck reell ist ; ebenso sind 
die weiteren Glieder bis auf den Faktor ^ i reell. 
Der Kopplungsfaktor hat also die Gestalt 

I=±iZeaqßCaß, (24) 

wobei die Größen C a / j reell und von q unabhängig 
sind. Dies ist die allgemeine Form des linearisierten 
Kopplungsfaktors , die sich ohne weitere Annahmen 
nicht mehr vereinfachen läßt. 

Hier ist es naheliegend, den Übergang zu einem 
isotropen Medium zu studieren, da die Voraussetzung 
langwelliger Gitterschwingungen eine erste Stufe 
dafür bildet und die Vereinfachungen in vielen 
Kopplungsfaktoren in dieser Richtung liegen. D a n n 
geht einerseits der Tensor Ca/g = C in einen 
Skalar C über. Andererseits kann hier cay- nur 
longitudinal oder transversal, d . h . parallel oder 
senkrecht zu q sein; im ersteren Falle ist ê ,- q = q, 
im letzteren eq; q = 0. Daher ergibt sich aus (24) : 

I = ± i C q . (25) 

Damit hat man die bekannte Form des Kopplungs-
faktors, bei der nur longitudinale Gitterschwin-
gungen einen Beitrag liefern. In der Darstellung (22) 
ist in diesem Fall nur das erste Integral von Null 

1 0 K . P. CHARLE, Diplom-Arbeit, Technische Universität 
Berlin 1968. 

1 1 W . BRAUER, Einführung in die Elektronentheorie der 
Metalle, Vieweg, Braunschweig 1966. 

12 q und ! werden hier natürlich als kontinuierliche Variable 
betrachtet. 
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verschieden, weil bei e inem isotropen M e d i u m die 

B l o c h - F u n k t i o n e n durch ebene W e l l e n zu ersetzen 

sind, also u t = const , wird. M a n k a n n daraus 

schließen, d a ß dieses Glied z u m i n d e s t bei den m o n o -

valenten Metal len ausschlaggebend ist, u n d dasselbe 

gilt für das zweite Glied in (20) . A l l g e m e i n sieht 

m a n , d a ß die einfache F o r m (25) keineswegs allein 

aus der V o r a u s s e t z u n g kleiner | q | folgt , sondern 

zusätzliche Vere infachungen erfordert, die in 

Strenge wohl nur b e i m isotropen M e d i u m erfüllt 

sind. 

nur v o m Ausbrei tungsvektor q der Git terschwin-

gungen abhängt , nicht aber v o n ! ' — f = ± q + 9> 

also nicht mehr v o n g, i m Gegensatz z u 1 ' 3 - 4 . 

Die Stärke der E l e k t r o n e n - G i t t e r - W e c h s e l w i r k u n g 

steckt in den G r ö ß e n C a / j in (24) bzw. d e n ent-

sprechenden Integralen in (22) u n d (23) . U m hierfür 

handliche Ausdrücke zu erhalten, m u ß m a n A n -

n a h m e n über das Wechselwirkungspotent ia l F ( r , 9t) 

einführen, das in f± s teckt ; darauf werden wir be im 

Vergleich mit anderen K o p p l u n g s f a k t o r e n im 

nächsten A b s c h n i t t zu sprechen k o m m e n . 

3. Erweiterung auf U-Prozesse 

Bei U - P r o z e s s e n lautet der K o p p l u n g s f a k t o r 

nach (15) und ( 1 6 ) : 

1 = ep?- J e x p { — i g r j w ^ q + g f i W f d T . (26) 

Hier reicht der V e k t o r f ± q über den reduzierten 

Bereich hinaus. E s ist daher notwendig , den Defini-

tionsbereich der A u s b r e i t u n g s v e k t o r e n zu erweitern. 

Dies leistet das wiederholte Zonenschema. A u f G r u n d 

der Gleichwertigkeit v o n f u n d f + q setzt m a n in 

diesem S c h e m a die Energie periodisch f o r t : 

Et = Et+Q. (27) 

Mittels Gl . (21) f indet m a n dann, d a ß 

M f+g = exp { - i g r} ut, (pt+g = <pt (28) 

i s t 1 3 . E insetzen in (26) ergibt : 

^ = e ^ K ± q f ± « , d T . (29) 
ß . 

D e r Vergleich mit (18) zeigt, d a ß für d e n K o p p l u n g s -

f a k t o r bei U - P r o z e s s e n genau derselbe A u s d r u c k 

wie bei N - P r o z e s s e n gilt . Al lerdings ist hier f ± q 

kein reduzierter A u s b r e i t u n g s v e k t o r mehr , w a s je-

doch i m wiederholten Z o n e n s c h e m a belanglos ist. 

M a n kann daher die Linearisierung wie bei X - P r o -

zessen durchführen u n d erhält g e n a u dieselben E r -

gebnisse. 

M i t (22) , (23), (24) hat m a n also korrekte F o r m e n 

des K o p p l u n g s f a k t o r s für langwellige Gitterschwin-

gungen, die sich durch eine konsequente E n t w i c k -

lung ergeben und sowohl für N - wie auch für U -

Prozesse ge l ten : diese F o r m e n zeigen, d a ß der 

K o p p l u n g s f a k t o r stets , d . h . auch für U - P r o z e s s e , 

13 Dies gilt bis auf einen belanglosen Phasenfaktor, sofern 
keine Entartung vorliegt. 

4. Vergleich mit anderen Kopplungsfaktoren 

D i e üblichen K o p p l u n g s f a k t o r e n beruhen a u f 

speziellen Model len u n d enthalten darüber hinaus 

viel fach noch einschneidende Vereinfachungen . F ü r 

kleine | q | gehen sie gewöhnlich unmit te lbar in die 

F o r m (25) über, wenn m a n m i t der V o r a u s s e t z u n g 

kleiner | q | die Bedingung verbindet , d a ß eq ; 

longitudinal oder transversal i s t ; dies soll i m 

fo lgenden stillschweigend der Fal l sein. D i e A n -

n a h m e spezieller Modelle hat den Vorteil , d a ß m a n 

relativ einfache Ausdrücke für die K o p p l u n g s k o n -

stante C erhält. Dagegen führen die zusätzl ichen 

Vereinfachungen dazu, d a ß einige K o p p l u n g s -

faktoren höchst fragwürdig sind. 

SOMMERFELD u n d B E T H E 2 gehen v o n d e m B l o c h -

schen K o n z e p t der deformierbaren Gittertei lchen 

aus, m a c h e n sodann die A n n a h m e , d a ß die F u n k t i o n 

w t(r) = wt(| r|) kugelsymmetr isch ist u n d n e h m e n 

a m Schluß eine Linearisierung vor, i n d e m sie 

w* q = u\ setzen. Dies führt zu fo lgendem A n s a t z 

und Ergebnis für den K o p p l u n g s f a k t o r 1 4 : 

h = — ep / f M£*± pgrad t F 0 w , d r = =F iCq, 
ß. 

C = (h2lm) J | ep;- grad r ut |2 d r . (30) 

ö . 

Linearisiert m a n dagegen v o n A n f a n g an, so g i l t : 

Ii = — eq;- J u* grad r F 0 w , d r 
o* 

- epj- J g r a d r F 0 [ q ( g r a d p W f ± p ) 0 ] t t f d T . (31) 

D e r Vergleich mit (20) zeigt, d a ß dieser A u s d r u c k 

nicht alle Glieder des linearisierten K o p p l u n g s -

faktors I enthält , und zwar gerade nicht das zweite 

Glied, das für dessen W e r t ausschlaggebend ist. A u s 

14 Man beachte, daß der Ausdruck (eq/ St) bei Sommerfeld 
und Bethe —• / entspricht. 
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diesem G r u n d e ist 11 schon im A n s a t z unzulänglich. 
D a z u k o m m t die A n n a h m e der K u g e l s y m m e t r i e von 
u t u n d ihre Folgen . Schreibt m a n nämlich (21) ein-
m a l für r u n d e inmal für — r an u n d subtrahiert die 
beiden Gleichungen, so ergibt sich bei Kristal len 
mit I n v e r s i o n s s y m m e t r i e , bei denen Fo(r) = 
F 0 ( - r) ist , 

f grad f ux = 0 

u n d hieraus gradrWf = 0 , weil i m al lgemeinen weder 
f = 0 ist noch auf d e m Gradienten senkrecht steht . 
D a I n v e r s i o n s s y m m e t r i e bei allen einfachen Gittern 
vorliegt u n d daher k a u m eine Einschränkung dar-
stellt, f ü h r t also die konsequente D u r c h f ü h r u n g der 
A n n a h m e der K u g e l s y m m e t r i e v o n ut zu ut = const 
u n d d a m i t nach (30) zu C = 0 u n d 11 = 0 . D e r 
K o p p l u n g s f a k t o r v o n S o m m e r f e l d u n d B e t h e stellt 
also nur ein Scheinergebnis dar. D a m i t erübrigt sich 
eine Diskuss ion über den Vorzeichenunterschied 
zwischen (30) u n d (25) . 

J O N E S 4 b e n ü t z t wie N O R D H E I M 1 das K o n z e p t der 
starren Gittertei lchen, bei d e m das Wechselwir -
kungspotent ia l durch eine S u m m e v o n A t o m p o t e n -
tialen dargestellt w i r d : 

F ( r , 9 t ) = 2 > ( r - 9 t „ ) . (32) 
n 

A u s diesem A n s a t z , der ein Spezialfall v o n (5) ist, 

fo lgt 

g r a d * . F ( r , » ) | 0 = - g r a d e r ) , (33) 

w e n n zu 9xo die Gleichgewichtslage = 0 gehört. 

F ü r N - P r o z e s s e h a t m a n d a n n nach (17) und (16) 

d e n K o p p l u n g s f a k t o r 

Ii, 3 = — N eq)- J 9?j ± ( Jgrad r v(ptdr, (34) 
ü 

der bei Jones u n d N o r d h e i m den A u s g a n g s p u n k t 

bildet . 

Z u r A u s w e r t u n g verwendet JONES die Zellular-

m e t h o d e ( v g l . 9 - 1 1 ) , die A n n a h m e , d a ß ut = u v o n f 

u n a b h ä n g i g u n d kuge lsymmetr isch ist, u n d die 

A p p r o x i m a t i o n , d a ß das A t o m p o t e n t i a l in der z u m 

A t o m gehörigen Zelle gleich d e m Kristal lpotential 

Fo und sonst gleich N u l l ist. D e r A u s d r u c k , den er 

dabei erhält , lautet für kleine | q | und N - P r o z e s s e : 

, . „ 2 7i r] H2 ( d2u\ 

(rs = R a d i u s der W i g n e r - S e i t z - K u g e l ) . 

15 Dabei ist die Elektronendiehte n gleich ß o - 1 gesetzt, wie 
es für die Alkalimetalle zutrifft. 

W i e bereits gezeigt wurde, führt j e d o c h die K u g e l -
s y m m e t r i e v o n u zu u — const . Bei konsequenter 
D u r c h f ü h r u n g der N ä h e r u n g e n verschwindet also 
auch der Jonessche K o p p l u n g s f a k t o r . Dies gilt auch 
für die al lgemeine F o r m , die J o n e s ohne Beschrän-
kung auf kleine | q ] u n d N - P r o z e s s e angibt . 

N O R D H E I M 1 ersetzt die B l o c h - F u n k t i o n e n durch 
ebene W e l l e n u n d b e n ü t z t als A t o m p o t e n t i a l ein 
abgeschirmtes C o u l o m b - P o t e n t i a l 

V(r ) = - (e2/r)e-ßr. (36) 

A u s (34) ergibt sich d a n n allgemein 

u n d für kleine | q | 

h = ±iCq, C = 4jte2l(O0ß2). (38) 

C ist d a m i t auf d e n A b s c h i r m p a r a m e t e r ß zurück-
geführt , der bei N o r d h e i m u n b e s t i m m t bleibt . 

A u c h B A R D E E N 3 geht v o m K o n z e p t der starren 
Gitterteilchen aus, berücksichtigt aber gleichzeitig 
die R ü c k w i r k u n g der Verschiebung der Gitter-
teilchen auf die Leitungselektronen, die wieder 
durch ebene W e l l e n beschrieben werden. D e r K o p p -
lungsfaktor , der daraus folgt , geht für kleine | q | 
in die F o r m 

I i = ± i C q , C = K o- (39) 

ü b e r 1 5 , wobei Co die F e r m i - E n e r g i e ist. Diesen A u s -
druck erhält m a n auch aus (38) , w e n n m a n den 
A b s c h i r m p a r a m e t e r ß aus d e m Mehrelektronen-
problem b e r e c h n e t 1 6 . Dies ist nicht verwunderl ich, 
weil es sich auch bei Bardeen i m Prinzip u m eine 
Berechnung der A b s c h i r m u n g h a n d e l t 1 7 . 

W H I T F I E L D 5 leitet aus d e m K o n z e p t des Defor -
mationspotentia ls durch eine umständl iche R e c h -
n u n g eine neue F o r m des K o p p l u n g s f a k t o r s ab , die 
m a n viel einfacher aus d e m linearisierten K o p p -
lungsfaktor (23) erhält . D a z u benöt igt m a n die 
Ä n d e r u n g der Energie eines Leitungselektrons bei 
einer h o m o g e n e n D e f o r m a t i o n des Kristal ls , die 
sich als Mit te lwert des D e f o r m a t i o n s p o t e n t i a l -
operators ergibt. N a c h W h i t f i e l d gilt d a f ü r mit 
f± aus ( 1 1 ) : 

<* I A * I *> = ( l l <* p, - Py. Vß) T i ( J g ) 0 l ) • 
(40) 

16 D. J . THOULESS. Quantenmechanik der Vielteilchen-
systeme, Hochschultaschenbücher, Bibliographisches 
Institut, Mannheim 1964. 

1 7 U . J . S H A M U. J . M . Z I M A N , The Electron-Phonon-Inter-
action, Solid State Phys. Bd. 15, S. 221. 
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E i n s e t z e n in (23) liefert : 

/ = ± i Z e x q ß { < ! | D « * | f > ( 4 1 ) 

+ *>-**« ] [ • 

D e r W h i t f i e l d s c h e K o p p l u n g s f a k t o r e n t h ä l t nur d a s 

erste Gl ied m i t D ? ß \ i m Sinne einer k o r r e k t e n 

Linearis ierung k o m m t d a z u , wie m a n sieht , n o c h 

ein weiteres Gl ied . A l l e r d i n g s wird dieses Gl ied , d a s 

f ü r freie E l e k t r o n e n v e r s c h w i n d e t , m e i s t e n s v o n 

u n t e r g e o r d n e t e r B e d e u t u n g sein. E s zeigt sich also, 

d a ß die M e t h o d e des D e f o r m a t i o n s p o t e n t i a l s i m 

wesent l ichen a u f eine Linearis ierung h i n a u s l ä u f t . 

Z u s a m m e n f a s s e n d k a n n m a n s a g e n , d a ß die 

F o r m u l i e r u n g e n v o n S o m m e r f e l d u n d B e t h e sowie 

v o n J o n e s höchst f r a g w ü r d i g sind. D a g e g e n s ind die 

K o p p l u n g s f a k t o r e n v o n X o r d h e i m , B a r d e e n u n d 

W h i t f i e l d g ü n s t i g e N ä h e r u n g e n , w o b e i die be iden 

ersteren a u f M e t a l l e z u g e s c h n i t t e n s ind , letzterer 

d a g e g e n v o r n e h m l i c h für H a l b l e i t e r g e d a c h t ist . D i e 

A u s d r ü c k e v o n X o r d h e i m u n d B a r d e e n f ü h r e n f ü r 

kleine j q1 u n m i t t e l b a r zur „ i s o t r o p e n " F o r m (25) , 

n icht aber zur a l lgemeinen F o r m ( 2 4 ) ; s c h u l d d a r a n 

ist, d a ß dabei die E l e k t r o n e n d u r c h e b e n e W e l l e n 

beschrieben w e r d e n , die a n sich f ü r freie T e i l c h e n in 

e i n e m isotropen M e d i u m gelten. A n d e r e r s e i t s g e l t e n 

die A u s d r ü c k e v o n X o r d h e i m u n d B a r d e e n ] in ihrer 

a l lgemeinen F o r m nicht nur f ü r kle ine q. D a g e g e n 

s tehen die F o l g e r u n g e n , die diese A u t o r e n f ü r 

U - P r o z e s s e z iehen, i m G e g e n s a t z z u unseren E r -

gebnissen (vgl . A b s c h n . 3 ) ; a u c h dies l iegt a n der 

v e r e i n f a c h e n d e n A n n a h m e ebener W e l l e n . 

Flache Elektronen-Traps und IR-Stimulation bei ZnS-Phosphoren 
X . R I E H L , G . B A U R u n d L . M A D E R 

P h y s i k - D e p a r t m e n t der Technischen Hochschu le M ü n c h e n 

Herrn Professor Dr.-Ing. H . GOBRECHT zum GO. Geburtstag gewidmet 

( Z . Naturforsch . 24 a , 1296—1302 [1969] ; e ingegangen am 6. Juni 1969) 

A u s G l o w k u r v e n m e s s u n g e n an Z n S - P h o s p h o r e n im Temperaturgeb ie t unterhalb 100 K erg ibt 
sich eine . . e f fekt ive H a f t s t e l l e n v e r t e i l u n g " , die sehr stark v o n den Präparat i onsbed ingungen a b -
hängt . N e b e n sehr bre i ten, quas ikont inuier l i chen G l o w m a x i m a beobachte t m a n a u c h schar fe , 
d iskrete G l o w p e a k s zwischen 60 ° K u n d 80 ° K . 

Die E x i s t e n z f lacher Haf ts te l l en ( < 0.1 e V ) ist n o t w e n d i g für die St imul ierbarkeit v o n Z n S mi t 
langwel l igem I R (bis über 25 /<). D i e wicht igste exper imente l le Voraussetzung für die Untersu-
chung so lcher St imulat ionse f fekte ist die Fernha l tung v o n unerwünschtem Infrarot v o n w ä r m e r e n , 
ungekühl ten Tei len der A p p a r a t u r u n d der U m g e b u n g . Unter diesen Bed ingungen gel ingt es. d ie 
I R - S t i m u l a t i o n bis zu We l l en länge über 25 /< quant i ta t iv zu untersuchen u n d mit ihrer Hi l fe 
op t i s che T r a p t i e f e n zu b e s t i m m e n . 

F l a c h e H a f t s t e l l e n , die t h e r m i s c h bei T e m p e r a -

turen u n t e r h a l b 1 0 0 ° K ent leert w e r d e n k ö n n e n , 

b e s t i m m e n w e i t g e h e n d d a s L u m i n e s z e n z v e r h a l t e n 

v o n Z n S - P h o s p h o r e n bei t ie fen T e m p e r a t u r e n . 

Diese H a f t s t e l l e n s i n d n i c h t nur f ü r die F o r m der 

G l o w k u r v e ( T h e r m o l u m i n e s z e n z ) , s o n d e r n a u c h f ü r 

d a s N a c h l e u c h t e n bei k o n s t a n t g e h a l t e n e r t iefer 

T e m p e r a t u r , e t w a bei 4 , 2 C K ( „ T u n n e l n a c h l e u c h -

t e n " ' ) v e r a n t w o r t l i c h 1 u n d f ü r die I R - S t i m u l a t i o n 2 . 
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D i e E x i s t e n z flacher T r a p s ist eine n o t w e n d i g e V o r -

a u s s e t z u n g für die S t i m u l i e r b a r k e i t v o n Z n S -

P h o s p h o r e n m i t langwel l igem I R , u n d je n a c h der 

A r t der T r a p v e r t e i l u n g lassen sich die v e r s c h i e d e n e n 

P h o s p h o r e g u t , schlecht oder ü b e r h a u p t n i c h t m i t 

langwel l igem I R st imulieren. — Ü b e r unsere 

neueren Ergebnisse a u f d iesem G e b i e t , i n s b e s o n d e r e 

hinsichtl ich der I R - S t i m u l a t i o n , soll i m f o l g e n d e n 

berichtet werden. 
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B u d a p e s t 1966. — G. BAUR. X . RIEHL u. P . THOMA, 
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