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Tóm tắt 

Chuyển pha trạng thái điện môi exciton (EI) kết hợp với sóng mật độ điện tích (CDW) trong vật liệu bán kim loại được 

khảo sát thông qua nghiên cứu mô hình hai dải năng lượng hai chiều có tương tác điện tử - phonon. Áp dụng gần đúng 

trường trung bình, chúng tôi thu được hệ phương trình tự hợp nhằm xác định tham số trật tự trạng thái điện môi exciton 

và biến dạng mạng. Kết quả tính số cho phép chúng tôi khảo sát sự phụ thuộc của tham số trật tự trạng thái EI và độ 

lệch mạng tinh thể vào nhiệt độ và áp suất. Giản đồ pha được thiết lập, khẳng định sự tồn tại trạng thái EI kết hợp với 

lệch mạng tinh thể khi hệ ở nhiệt độ đủ thấp.  

Từ khóa: Trạng thái EI/CDW; tương tác điện tử - phonon; gần đúng trường trung bình; thăng giáng nhiệt. 

Abstract 

Excitonic insulator transition accompanied by a charge density wave state in semimetal materials is examined by 

considering the two-band model involving electron - phonon interaction. Adapting the mean-field theory, we have 

derived a set of selfconsistent equations, which allows us to determine both the excitonic insulator order parameter and 

the lattice displacement. Numerical results permit us establish the temperature and the external pressure dependence of 

the EI order parameter and the lattice displacement. Phase diagrams release an existance of the EI state with the lattice 

distortion at sufficiently low temperatures. 

Keywords: EI/CDW state; electron - phonon interaction; mean-field theory; thermal fluctuations. 
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1. Mở đầu 

Trạng thái điện môi exciton (excitonic 

insulator - EI) là một trong những vấn đề hấp 

dẫn trong vật lý các chất đông đặc, đã và đang 

thu hút sự quan tâm rất lớn của các nhà vật lý 

trên thế giới. Mặc dù được đề xuất về mặt lý 

thuyết từ hơn 60 năm trước [1], nhưng do 

exciton có thời gian sống ngắn nên những kết 

quả thực nghiệm để chứng thực trạng thái này 

vẫn còn hạn chế. Gần đây, với việc tìm ra các 

vật liệu có triển vọng để quan sát trạng thái này 

trong thực nghiệm đã làm hồi lại những quan 

tâm nghiên cứu về mặt lý thuyết.  

Về mặt lý thuyết, trạng thái điện môi exciton 

thường được nghiên cứu thông qua khảo sát 

trong khuôn khổ các mô hình hoàn toàn điện tử, 

ví dụ như mô hình khối lượng hiệu dụng Mott-

Wannier [2, 3] hay mô hình Falicov-Kimball  

[4 - 6]. Trong đó, tương tác giữa điện tử với 

phonon đã được bỏ qua. Tuy nhiên, các hệ điện 

tử thấp chiều rất dễ bị biến dạng cấu trúc do 

tương tác điện tử - phonon [7], điển hình là sự 

bất ổn định Peierls trong các kim loại một chiều 

[8]. Tuy nhiên, các nghiên cứu thực nghiệm 

quan sát gần đây trên một số vật liệu đã cho 

thấy biến dạng mạng tinh thể là đáng kể và là 

cơ sở để hình thành trạng thái EI [9 - 12]. Ví dụ 

như, trong kim loại chuyển tiếp 1T-TiSe2, kết 

quả thực nghiệm sự phụ thuộc nhiệt độ của 

quang phổ điện tử đã cho thấy trạng thái EI 

xuất hiện đồng thời với trạng thái sóng mật độ 

điện tích (charge density wave - CDW) ở nhiệt 

độ thấp [11, 12]. Cũng trong vật liệu này, sóng 

mật độ điện tích đã được quan sát kèm theo sự 

biến dạng mạng tuần hoàn yếu [10]. Rõ ràng sự 

lệch mạng hay các ảnh hưởng phonon là vô 

cùng quan trọng trong việc hình thành trạng 

thái điện môi exciton ở các loại vật liệu này. Do 

vậy, sự tương tác điện tử/lỗ trống - phonon cần 

phải được xem xét kỹ lưỡng. 

Trong thời gian gần đây, biến dạng mạng 

gây ra trạng thái EI đã thu hút được sự quan 

tâm của cả các nhà nghiên cứu lý thuyết.  Tuy 

vậy, các nghiên cứu về mối quan hệ của trạng 

thái EI và CDW khi xét đến ảnh hưởng của 

phonon mới chỉ dừng lại ở trạng thái cơ bản, 

tức là, tại nhiệt độ không [13 - 16]. Khi nhiệt độ 

cao, liên kết điện tử - lỗ trống có thể bị phá hủy 

bởi thăng giáng nhiệt và hệ khi đó chuyển sang 

trạng thái plasma của điện tử và lỗ trống. Vì 

vậy, nghiên cứu ảnh hướng của nhiệt độ lên các 

trạng thái này là cần thiết. Khi nghiên cứu trạng 

thái EI trong vật liệu bán kim loại 1T-TiSe2, 

bằng việc áp dụng lý thuyết siêu dẫn BCS cho 

exciton, C. Monney cùng cộng sự đã khẳng 

định mối liên hệ giữa trạng thái EI với trạng 

thái CDW [17, 18]. Tuy nhiên, chi tiết về mối 

liên hệ giữa hai trạng thái này cũng chưa được 

đề cập đến.  

Trong bài báo này, chúng tôi nghiên cứu lý 

thuyết về sự hình thành trạng thái điện môi 

exciton kết hợp với trạng thái sóng mật độ điện 

tích trong mô hình hai chiều hai dải năng lượng 

có tương tác điện tử - phonon bằng lý thuyết 

trường trung bình tĩnh. Trong đó, chúng tôi tập 

trung nghiên cứu ảnh hưởng của nhiệt độ và áp 

suất ngoài lên tham số trật tự trạng thái  EI và 

độ lệch  mạng tinh thể. 

Bài báo được chia thành 4 phần. Trong đó, 

trong phần 2 chúng tôi trình bày mô hình điện 

tử hai chiều hai dải năng lượng có tương tác 

điện tử - phonon và áp dụng lý thuyết trường 

trung bình tĩnh cho mô hình. Từ đó chúng tôi 

rút ra hệ phương trình tự hợp cho phép xác định 

tham số trật tự trạng thái EI và giải hệ phương 

trình tự hợp bằng phương pháp tính số. Phần 3 

chúng tôi trình bày kết quả tính số và thảo luận. 

Cuối cùng, kết luận của bài báo được trình bày 

trong phần 4. 

2. Mô hình và phương pháp lý thuyết 

Để khảo sát trạng thái EI/CDW trong vật 

liệu bán kim loại, chúng ta xét mô hình điện tử 

hai chiều hai dải năng lượng có sự liên kết với 

phonon được mô tả bởi Hamiltonian sau: 
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                 ,e ph e ph  H H H H                 (1) 

trong đó, thành phần không tương tác của hệ 

điện tử trên dải dẫn c và điện tử trên dải hóa trị 

f là: 
† † ,c f

e c c f f    k k k k k k

k k

H    (2) 

với   †c ck k
,  †f fk k

 lần lượt là các toán tử 

sinh (hủy) của các điện tử c và điện tử f mang 

xung lượng k.  Các năng lượng kích thích điện 

tử c và điện tử f được cho bởi 

c,f c,f c,ft μ,     k k                    (3) 

với 
c,f  là năng lượng tại nút của điện tử c 

và điện tử  f; 
c,ft  là tích phân nhảy nút. Trong 

mạng hai chiều hình vuông với hằng số mạng 

a = 1, ta có  2 cos cosx yk k  k  chỉ bước 

nhảy trong mạng tinh thể và   là thế hóa học.  

Phần năng lượng mô tả hệ phonon không 

tương tác là: 

†

0 ,ph b b   q q

q

H   (4) 

với  †b bq q  là các toán tử sinh (hủy) phonon 

mang xung lượng q với tần số không đổi 0. Số 

hạng cuối cùng trong Hamiltonian (1) mô tả 

phần năng lượng tương tác của hệ điện tử với 

phonon 

 † † † . .e ph

g
c f b b H c

N


   
  k+q k -q q

k,q

H ,      (5)   

với g là hằng số tương tác điện tử - phonon 

và N là số nút mạng tinh thể. Tại nhiệt độ đủ 

thấp, các exciton với xung lượng hữu hạn 

 ,Q    có thể ngưng tụ, được thể hiện bởi 

giá trị trung bình tại xung lượng k  

†d c fk k+Q k  khác không. Đại lượng này biểu 

thị sự lai hóa giữa các điện tử c và điện tử f nên 

được gọi là tham số trật tự trạng thái EI.  

Trong gần đúng trường trung bình, khi số 

hạng thăng giáng được bỏ qua, Hamiltonian 

trong phương trình (1) dễ dàng được chéo hóa 

bằng phép biến đổi Bogoliubov [19] định nghĩa 

các toán tử giả hạt fermion mới 
C1k  và 

C2k khi 

toán tử phonon mới được định nghĩa 

† †

0

h
B b N  


q q q,Q                (6) 

với  

† †g
h c f f c

N
  k+Q k k k+Q

k

   (7) 

Hamiltonian chéo hóa hoàn toàn cuối cùng 

có dạng 
1 † 2 † †

0 ,dia C C C C B B    k 1k 1k k 2k 2k q q

k k q

H  

 

(8) 

với các năng lượng tán sắc giả hạt 

 
1,2

sgn
,

2 2

c fc f

E W
   


k+Q kk+Q k

k k


     (9) 

trong đó: 

 
1/2

2 2
4 ,c fW      

  k k+Q k

        (10) 

với 

                    
† ,

g
b b

N
  -Q -Q                (11) 

Từ đây, chúng ta xác định được tham số trật 

tự trạng thái EI 

     1 2sgn ε ε ,c fd n E n E
W


    
 k k Q k k k

k


(12) 

với  1,2n Ek  là hàm phân bố Fermi-Dirac. 

Tham số trật tự khác không thể hiện hệ ở trạng 

thái EI. Bên cạnh đó, chúng tôi cũng xem đại 

lượng 

 † †1
d c f f c

N
  k+Q k k k+Q

k

 (13) 

như tham số trật tự trạng thái EI. 

Độ lệch mạng của tinh thể trong trạng thái 

EI ứng với xung lượng Q là: 

†

0 00

1 1 2

2

h
x b b

N
   

 
Q -Q Q      (14) 
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Như vậy, từ các phương trình (7) và (9) - 

(14), ta thu được hệ phương trình tự hợp cho 

phép xác định tham số trật tự trạng thái EI và 

độ lệch mạng tinh thể ứng với mỗi thế hóa . 

3. Kết quả tính số và thảo luận 

Trong phần này, chúng tôi trình bày kết quả 

tính số để thảo luận ảnh hưởng của nhiệt độ lên 

trạng thái EI/CDW trong mô hình. Trong bài 

toán này, để khảo sát chúng tôi chọn hệ hai 

chiều với 200 200N     nút mạng. Không 

giảm tính tổng quát, chúng tôi chọn 1ct   coi 

là đơn vị của năng lượng và cố định 0.3ft   

đảm bảo dải dẫn c rộng hơn dải hóa trị f hay 

điện tử c định xứ hơn. Chúng tôi quan tâm tới 

trạng thái lấp đầy một nửa, khi đó thế hóa   

được thay đổi để thỏa mãn 1c fn n  . Các kết 

quả tính toán được thực hiện trong hệ đơn vị 

năng lượng tổng quát với 
1Bc k  

.  

 Để mô tả kịch bản ngưng tụ của exciton liên 

hệ với biến dạng mạng trong mô hình trên, 

chúng ta sẽ khảo sát chi tiết tính chất của tham 

số trật tự d và độ lệch mạng xQ. Thực vậy, như 

đã thảo luận ở trên d khác không thể hiện sự lai 

hóa giữa các điện tử c và điện tử f, hệ tồn tại ở 

trạng thái EI. Còn xQ khác không biểu thị sự 

lệch mạng tinh thể, tương ứng với trạng thái 

CDW. Trong một vài nghiên cứu gần đây của 

chúng tôi, kết quả cho thấy exciton ngưng tụ 

khi hằng số tương tác điện tử - phonon đủ lớn 

[20-22], do vậy trong bài báo này chúng tôi cố 

định g = 0.5. 

Hình 1 mô tả sự phụ thuộc nhiệt độ của tham 

số trật tự trạng thái EI d và độ lệch mạng xQ 

ứng với một vài giá trị khác nhau của tần số 

phonon khi mức độ xen phủ của hai dải năng 

lượng 1c f    . Kết quả cho thấy mối liên hệ 

mật thiết của d và xQ trong toàn thang nhiệt độ. 

Đối với một giá trị xác định của tần số phonon 

0 thì d và xQ đồng thời khác không khi nhiệt 

độ nhỏ hơn giá trị nhiệt độ tới hạn Tc. Giá trị 

của tham số trật tự trạng thái EI và độ lệch 

mạng cùng giảm nếu nhiệt độ tăng lên và cùng 

biến mất hoàn toàn ở nhiệt độ tới hạn Tc. Điều 

đó thể hiện hệ ổn định trong trạng thái ngưng tụ 

exciton kết hợp với trạng thái sóng mật độ điện 

tích (EI/CDW) ở nhiệt độ dưới Tc và Tc được 

gọi là nhiệt độ chuyển pha trạng thái EI/CDW. 

Sóng mật độ điện tích là trạng thái trong đó mật 

độ điện tích thay đổi có tinh tuần hoàn với chu 

kỳ khác với chu kỳ của mạng tinh thể cùng với 

sự xuất hiện khe năng lượng tại mức Fermi 

[23]. Giá trị tới hạn Tc này giảm khi tăng tần số 

phonon. Khi T > Tc, hệ ổn định trong trạng thái 

plasma của điện tử. Rõ ràng, trạng thái EI ổn 

định ở nhiệt độ thấp, tương tự như trường hợp 

siêu dẫn. Dáng điệu phụ thuộc nhiệt độ của 

tham số trật tự trạng thái EI thu được cũng có 

dạng tương tự như tham số khe siêu dẫn. Điều 

này khẳng định sự tương tự của trạng thái EI 

trong trường hợp này với sự ngưng tụ của các 

cặp Cooper trong lý thuyết BCS.  

Tiếp theo, chúng tôi khảo sát sự tồn tại của 

trạng thái EI/CDW trong hệ khi tính tới sự thay 

đổi mức độ xen phủ của hai dải năng lượng. 

Mức độ xen phủ của các dải năng lượng thể 

hiện ảnh hưởng của áp suất ngoài tác dụng lên 

hệ. Hình 2 biểu thị sự phụ thuộc của tham số 

trật tự trạng thái EI d và độ lệch mạng xQ vào 

nhiệt độ với một vài giá trị khác nhau của mức 

Hình 1: Tham số trật tự d (lấp đầy) và độ lệch 

mạng xQ (rỗng) phụ thuộc vào nhiệt độ ứng với 

một vài giá trị của tần số phonon khi 

 1c f    . 
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độ xen phủ của hai dải năng lượng 
c f    khi 

0 = 0.5. Kết quả vẫn cho thấy kịch bản tương 

tự giữa độ lệch mạng xQ và tham số trật tự d khi 

nhiệt độ thay đổi. Cả d và xQ đều cùng biến mất 

nếu nhiệt độ cao hơn nhiệt độ chuyển pha trạng 

thái EI/CDW. Dưới nhiệt độ này, cả độ lệch 

mạng xQ và tham số trật tự d đồng thời khác 

không thể hiện hệ ổn định trong trạng thái 

EI/CDW. Khi giảm áp suất ngoài tác dụng lên 

hệ thì 
c f    tăng, tức là giảm mức độ xen phủ 

giữa hai dải năng lượng, làm giảm khả năng kết 

cặp của điện tử c và điện tử f hình thành 

exciton, do đó trạng thái EI/CDW bị suy yếu 

được thể hiện bởi sự giảm giá trị của cả xQ và d. 

Khi đó, giá trị nhiệt độ tới hạn cho chuyển pha 

trạng thái EI/CDW cũng giảm theo. Sự phụ 

thuộc nhiệt độ của tham số trật tự d trong Hình 

1 và Hình 2 phù hợp khá tốt với các quan sát 

thực nghiệm gần đây ở hệ bán hai chiều 1T -

TiSe2 [11].  

 

Cuối cùng, chúng tôi biểu thị trên Hình 3 

mối quan hệ của tần số phonon và mức độ xen 

phủ của hai dải năng lượng điện tử c - f khi 

nhiệt độ thay đổi. Giản đồ pha cho thấy tại một 

nhiệt độ đủ thấp xác định, trạng thái EI/CDW 

được thiết lập khi tần số phonon nhỏ hơn một 

giá trị tới hạn 0c. Khi giảm áp suất thì 
c f  

 

tăng hay giảm mức độ xen phủ của hai dải năng 

lượng thì giá trị tới hạn này càng giảm. Điều 

này hoàn toàn có thể giải thích được nếu ta biết 

rằng khi tăng 
c f  

, mặt Fermi giảm dẫn tới 

giảm khả năng ghép cặp của điện tử c và điện 

tử f, đồng thời chỉ những phonon với tần số nhỏ 

mới hỗ trợ sự kết hợp điện tử c - f hình thành 

exciton. Giản đồ cũng cho thấy, khi tăng nhiệt 

độ thì giá trị tới hạn 0c của tần số phonon 

giảm và vùng ngưng tụ exciton bị thu hẹp lại. 

Thật vậy, khi nhiệt độ tăng, thăng giáng nhiệt 

lớn làm phá hủy một phần trạng thái liên kết 

điện tử c - f, trạng thái EI/CDW vì vậy bị suy 

yếu. 

Hình 2: Tham số trật tự d (lấp đầy) và độ lệch 

mạng xQ (rỗng) là hàm của nhiệt độ T với  

0 = 0.5 khi 
c f    thay đổi. 

Hình 3: Giản đồ pha trạng thái EI/CDW của mô hình trong mặt phẳng  0,c f   với g = 0.5 khi T 

thay đổi. Pha điện môi exciton kết hợp với sóng mật độ điện tích (EI/CDW) được biểu thị bởi vùng kẻ caro. 



Đ.T.H Hải,  P.V.Nhâm / Tạp chí Khoa học và Công nghệ Đại học Duy Tân 03(40) (2020) 48-54 53 

4. Kết luận 

Trong bài báo này, chúng tôi đã khảo sát ảnh 

hưởng của nhiệt độ và áp suất ngoài lên trạng 

thái EI/CDW  trong hệ bán hai chiều thông qua 

áp dụng lý thuyết trường trung bình tĩnh cho 

mô hình hai chiều hai dải năng lượng có tương 

tác điện tử - phonon. Trong đó, chúng tôi đã rút 

ra hệ phương trình tự hợp cho phép xác định 

các tham số trật tự trạng thái EI của mô hình và 

độ lệch mạng tinh thể. Giải hệ phương trình tự 

hợp bằng phương pháp tính số, kết quả tính số 

cho thấy, với tương tác điện tử - phonon đủ lớn, 

sự ổn định của hệ trong trạng thái EI và sự lệch 

mạng tinh thể có liên quan mật thiết với nhau ở 

nhiệt độ đủ thấp. Còn khi nhiệt độ cao hơn 

nhiệt độ tới hạn thì trạng thái liên kết của các 

điện tử c - f bị phá hủy hoàn toàn bởi sự thăng 

giáng nhiệt, do vậy hệ chuyển sang trạng thái 

plasma của điện tử. Bên cạnh đó, khi giảm áp 

suất ngoài tác dụng lên hệ làm giảm khả năng 

kết cặp của điện tử c và điện tử f hình thành 

exciton, do đó trạng thái EI/CDW bị suy yếu. 

Mối quan hệ của áp suất, nhiệt độ và tần số 

phonon trong việc hình thành trạng thái 

EI/CDW cũng được chúng tôi chỉ ra trong giản 

đồ pha. Khi tăng nhiệt độ thì giá trị tới hạn của 

tần số phonon giảm ứng với một giá trị xác 

định của áp suất ngoài và vùng ngưng tụ 

exciton bị thu hẹp lại. Những nghiên cứu kỹ 

lưỡng hơn về ảnh hưởng của phonon bao gồm cả 

mode âm học và quang học lên trạng thái này sẽ được 

chúng tôi thực hiện trong tương lai. 
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