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Tém tit

Chuyén pha trang thai dién méi exciton (EI) két hop véi song mat do dién tich (CDW) trong vat liéu ban kim loai duoc
khéo sat thong qua nghién ctiru mé hinh hai dai niang lugng hai chidu co tuong tac dién tir - phonon. Ap dung gan ding
truong trung binh, chung t6i thu dugc hé phuong trinh ty hop nhim xéac dinh tham s trat tw trang thai dién méi exciton
va bién dang mang. Két qua tinh s6 cho phép chung t61 khao sat sy phu thudc cua tham sb trat tu trang thai EI va do
léch mang tinh thé vao nhiét 6 va ap suét. Gian do pha duoc thiét 1ap, khang dinh su ton tai trang thdi EI két hop voi
léch mang tinh thé khi hé ¢ nhiét do dv thap.

Tir khéa: Trang thai EI/CDW; twong tac dién tir - phonon; gan diing truong trung binh; thing giang nhiét.

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 El state with the lattice
distortion at sufficiently low temperatures.
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1. Mé& dau

Trang thai dién moi exciton (excitonic
insulator - EI) 1a mot trong nhitng van dé hap
dan trong vat Iy cac chat dong dic, di va dang
thu hat sy quan tim rat 1on cia cac nha vat Iy
trén thé gidi. Méc du duoc dé xuét vé mat Iy
thuyét tr hon 60 niam trudc [1], nhung do
exciton co thoi gian séng ngin nén nhimg két
quéa thyc nghiém dé chung thuc trang thai nay
van con han ché. Gan day, voi viéc tim ra cac
vat liéu c6 trién vong dé quan sat trang thai nay
trong thuc nghiém da lam hdi lai nhiing quan
tam nghién ciru vé mat 1y thuyét.

Vé mat 1y thuyét, trang thai dién méi exciton
thuong dugc nghién clru thong qua khao sat
trong khuon khd cac mé hinh hoan toan dién tur,
vi du nhu mé hinh khéi lugng hi¢u dung Mott-
Wannier [2, 3] hay m6 hinh Falicov-Kimball
[4 - 6]. Trong do, tuong tac gitra dién tir vdi
phonon da dugc bd qua. Tuy nhién, cac hé dién
tr thip chiéu rat dé bi bién dang ciu truc do
tuong tac dién tr - phonon [7], dién hinh 14 su
bt 6n dinh Peierls trong cac kim loai mot chiéu
[8]. Tuy nhién, cac nghién ctru thuc nghiém
quan sat gan day trén mot sé vat liéu di cho
thiy bién dang mang tinh thé 1a dang ké va la
co so dé hinh thanh trang thai EI [9 - 12]. Vi du
nhu, trong kim loai chuyén tiép 1T-TiSez, két
qud thyc nghiém sy phu thudc nhi¢t do cua
quang phd dién tor di cho thiy trang thai EI
xudt hién dong thoi voi trang thai song mat do
dién tich (charge density wave - CDW) ¢ nhiét
d6 thap [11, 12]. Ciing trong vat liéu ndy, song
mat do dién tich da dugc quan sat kém theo sy
bién dang mang tuin hoan yéu [10]. RS rang sy
léch mang hay céc anh hudéng phonon la vo
cung quan trong trong viéc hinh thanh trang
thai di¢én moi exciton ¢ cac loai vat li¢u ndy. Do
viy, su tuong tac dién tw/1 tréng - phonon can
phai dugc xem xét ky ludng.

Trong thoi gian gan day, bién dang mang
gdy ra trang thai EI da thu hut duoc su quan

tAm ciia ca cac nha nghién ctu ly thuyét. Tuy
vdy, cic nghién ctru vé mdi quan hé cia trang
thai EI va CDW khi xét dén anh huéng cua
phonon mdi chi dung lai ¢ trang thai co ban,
tuc 1a, tai nhi¢t 46 khong [13 - 16]. Khi nhiét do
cao, lién két dién tir - 15 tréng co thé bi pha hiy
boi thing giang nhiét va hé khi d6 chuyén sang
trang thai plasma cta dién tir va 1§ trong. Vi
vay, nghién ctru anh hudng ctuia nhiét d¢ 1én cac
trang thai nay 1a can thiét. Khi nghién ctru trang
thai EI trong vat liéu ban kim loai 1T-TiSez,
bang viéc ap dung 1y thuyét siéu din BCS cho
exciton, C. Monney cung cong sy dd khing
dinh mdi lién hé giira trang thai EI véi trang
thai CDW [17, 18]. Tuy nhién, chi tiét vé mdi
lién h¢ gitra hai trang thai nay ciing chua dugc
dé cap dén.

Trong bai b&o nay, chung t6i nghién ctru 1y
thuyét vé sy hinh thanh trang thai dién moi
exciton két hop véi trang thai song mat do dién
tich trong mé hinh hai chiéu hai dai ning luong
c6 twong tac dién tr - phonon bang 1y thuyét
truong trung binh tinh. Trong do, chung to1 tap
trung nghién ctru anh hudng cua nhiét do va ap
suat ngoai 1én tham sé trat ty trang thai EI va
d6 léch mang tinh thé.

Bai bao duoc chia thanh 4 phan. Trong do,
trong phan 2 ching toi trinh bay mé hinh dién
tr hai chiéu hai dai ning luong c6 tuong tac
dién tir - phonon va ap dung 1y thuyét truong
trung binh tinh cho mo6 hinh. Tir d6 chiing to1
rut ra hé¢ phuong trinh tu hop cho phép xac dinh
tham sb trat ty trang thai EI va giai hé phuong
trinh tw hop bang phwong phép tinh s. Phan 3
chung t6i trinh bay két qua tinh s6 va thao luan.
Cudi cung, két luan caa bai bao dugce trinh bay
trong phan 4.

2. M6 hinh va phwong phap ly thuyét

Dé khao sat trang thai EI/CDW trong vét
liéu ban kim loai, chung ta xét mo hinh dién tr
hai chiéu hai dai ning luong co su lién két voi
phonon dugc mo ta béi Hamiltonian sau:
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‘%z‘%é+%ph +\%;3_ph! (1)

trong d6, thanh phan khong tuong tac cua hé
dién tir trén dai dan ¢ va dién ttr trén dai hoa tri
fla:
I, ZZSECIZCK +Z£|ﬁ f fi )
k k

véi cf(c). f(f.) lan luot Ia cac toan tr
sinh (huy) cta cac dién tr ¢ va dién tir f mang
xung luong K. C&c nidng lugng kich thich dién
tr ¢ va dién tir f duoc cho baoi

e =&ty —p ®

v6i €' 1a nang luong tai nut cua dién tir ¢
va dién tir f; t 13 tich phan nhay nut. Trong
mang hai chiéu hinh vuéng véi hing sé mang
a=1,taco y, =2(cosk,+cosk,) chi busc
nhay trong mang tinh thé va # 1 thé héa hoc.

Phan ning lwong md ta hé phonon khong
tuong tac la:

Koy = mOZb;bq, 4)
q

voi b; (bq) la cac toan ‘tfr s’inh (hﬁy)7 phOIlOI}
mang xung lugng g voi tan s6 khong d6i wo. SO
hang cudi cung trong Hamiltonian (1) md ta
phan ning luong tuong tac cua hé dién tir véi
phonon

K, =%kzq“[c;+q £ (b, +b,)+He], @

v6i g 1a hing s6 tuong tac dién tir - phonon
va N 1a sd nit mang tinh thé. Tai nhiét d6 du
thip, cic exciton v6i xung luong hitu han
Q= (7T,7Z') c6 thé ngung ty, duoc thé hién boi
gia tri trung binh tai

xung lugng K

d, =(cl.qf) khic khong. Dai luong nay biéu
thi su lai hoa gitra cac dién tir ¢ va dién tir f nén
dugc goi l1a tham s trat tu trang thai El.

Trong gin dung trudng trung binh, khi sb
hang thang gidng dugoc bo qua, Hamiltonian
trong phuong trinh (1) dé dang dugc chéo hoa
bang phép bién d6i Bogoliubov [19] dinh nghia

cac toan tu gia hat fermion mai Cuc va Ca Khi
toan tu phonon méi dugc dinh nghia
h
B! =bf +N —38_, (6)
®q
voi
g
h= W§<CE+Q fi + fkTCk+Q> (7)

Hamiltonian chéo héa hoan toan cudi cung
c6 dang
_ ol 2t t
Hgia = zEkClkClk + ZEk CauCo + (Doz Bq Bq '
k k g

(8)
v6i cac ning luong tan sic gia hat
¢ 4ef son(el,,—gf
g1 = Foo o o %0 G k)Wk, 9)
2 2
trong do:
(s st el [
w :|:80+ —g, ) +4|A J ,
K k+Q ~ Sk (10)
voi
9 /nt
A:ﬁ<b_Q+b_Q>, (11)

Tur day, ching ta x4c dinh dugc tham s6 trat
tu trang thai EI
c A
dk =-sgn (8k+Q —Sli )[n(Ei)-n(Ef)]\/\T,(lz)
k
véi n(Eg?) 1a ham phan bé Fermi-Dirac.
Tham sb trat tu khac khong thé hién hé & trang
thai El. Bén canh do, chung t6i cling xem dai

luong

d= %Z(<CE+Q fi > +< fkTCk+Q >) (13)

k

nhu tham sb trat tu trang thai EI.

D¢ léch mang cua tinh thé trong trang thai
EI ing vai xung lugng Q la:
h |2
=—— [— (14

_ 11 g
xQ_mm<b_Q+bQ> o o



D.T.H Hdai, P.V.Nh&m / Tgp chi Khoa hoc va Cong nghé Pai hoc Duy Tan 03(40) (2020) 48-54 51

Nhu vay, tor cdc phuong trinh (7) va (9) -
(14), ta thu dugc hé phuong trinh ty hop cho
phép xac dinh tham s6 trat tu trang thai EI va
d6 1éch mang tinh thé ing véi mdi thé hoa .

3. Két qua tinh s6 va thao luin

Trong phan nay, chang tdi trinh bay két qua
tinh sé dé thao luan anh hudng caa nhiét do 1én
trang thai EI/CDW trong mé hinh. Trong bai
toan nay, dé khao sat ching toi chon hé hai

chiéu véi N=200x200 nyt mang. Khong
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Hinh 1: Tham sé trgt tw d (ldp ddy) va dj léch
mang Xq (rong) phu thugc vao nhiét dj wng voi
m@t vai gid tri ciia tan sé phonon khi

e —g' =1,

giam tinh tong quat, chung toi chon t*=1 coj
1a don vi ctia ning luong va c¢d dinh t'=03
dam bao dai dan ¢ rong hon dai hoa tri f hay
dién tu ¢ dinh xt hon. Chung t6i quan tam t&1
trang thai 14p ddy mot nira, khi d6 thé hoa
duge thay ddi dé thoa man N°+ n' =1 Cac két
qua tinh todn dugc thuc hién trong hé don vi

ning luong téng quat voi '~ c=ky=1

Pé mo ta kich ban ngung tu cua exciton lién
hé vé6i bién dang mang trong mo hinh trén,
chung ta s& khao sat chi tiét tinh chit ctia tham
s6 trat tu d va do léch mang Xo. Thyuc vy, nhu
da thao luan & trén d khac khong thé hién sy lai
hoa gitta cac dién tr ¢ va dién tur f, hé ton tai &
trang thai EI. COn Xo khac khéng biéu thi su
léch mang tinh thé, twong Ung voi trang thai
CDW. Trong mdt vai nghién ctru gin ddy cua

chung ti, két qua cho thay exciton ngung tu
khi hang sb tuong tac dién tir - phonon du 16n
[20-22], do vdy trong bai bao niy ching t6i ¢d
dinh g = 0.5.

Hinh 1 mo ta sy phu thudc nhiét d6 cua tham
sO trat tu trang thai El d va d9 léch mang Xq
mg véi mot vai gia tri khac nhau cia tan sb
phonon khi muc d xen phu cua hai dai nang
luong €° —&" =1. Két qua cho thay mdi lién h¢
mat thiét cta d va xq trong toan thang nhiét do.
Péi v6i mot gia tri xac dinh cua tan sb phonon
wo thi d va xo dong thoi khac khong khi nhiét
d6 nho hon gia tri nhiét d6 t&i han Te. Gia tri
cia tham s trat tu trang thai EI va d¢ 1éch
mang cing giam néu nhiét do tang 1én va cling
bién mét hoan toan & nhiét do t6i han Te. Diéu
d6 thé hién hé 6n dinh trong trang thai ngung tu
exciton két hop véi trang thai song mat do dién
tich (EI/CDW) ¢ nhiét d6 dudi Tc va Te duoc
goi 14 nhiét do chuyén pha trang thai EI/CDW.
Song mat do dién tich la trang thai trong d6 mat
d6 dién tich thay ddi c6 tinh tuan hoan véi chu
ky khac véi chu ky cta mang tinh thé cung véi
su xuit hién khe nang lugng tai muc Fermi
[23]. Gia tri t&i han Tc nay giam khi ting tan sb
phonon. Khi T > Tc, hé 6n dinh trong trang thai
plasma cua dién t&r. RS rang, trang thai EI on
dinh & nhiét d6 thép, tuong ty nhu truong hop
siéu dan. Dang diéu phy thudc nhiét do cua
tham sb trét tu trang thai EI thu dugc cling c6
dang twong tu nhu tham sb khe siéu din. Piéu
nay khiang dinh sy tuong tu cia trang thai El
trong truong hop ndy vdoi sy ngung tu cia cac
cap Cooper trong 1y thuyét BCS.

Tiép theo, chiing t6i khao sat sy ton tai ctia
trang thai EI/CDW trong h¢ khi tinh téi sy thay
d6i muc do xen phu cta hai dai ning luong.
Mirc d6 xen phil cia cac dai ning luong thé
hién anh hudng cta ap sudt ngodi tac dung 1én
hé. Hinh 2 biéu thi su phu thudc cta tham sé
trat tu trang thai EI d va d6 1éch mang Xg vao
nhiét do vo1 mot vai gia tri khac nhau cua mirc
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d6 xen phu cua hai dai nang luong & —¢' khi
wo = 0.5. Két qua van cho thay kich ban twong
tu gitra d¢ 1éch mang Xg va tham s trat tu d khi

0.8 Hooooo0coag e e gt g=10] A
Aottt \1\7\: e g-g=1.8
—— gt =04
0alTTTe - g%-e=3.0] |
o \ \ \
> \
SR
0.0 broghoogs
: ",({L/f
seeceoceeett iy
e
_0.4 T T T T
00 0.1 0.2 03 04 05
T

Hinh 2: Tham sé trit tw d (ldp ddy) va dp léch
mang Xo (rong) la ham ciia nhigt dp T véi

a=05khi € —¢' thay déi.

D.T.H Hdai, P.V.Nh&m / Tgp chi Khoa hoc va Cong nghé Pai hoc Duy Tan 03(40) (2020) 48-54

nhiét d6 thay doi. Ca d va xo déu cling bién mat
néu nhiét do cao hon nhiét d6 chuyén pha trang
thai EI/CDW. Dudi nhiét d6 nay, ca do 1éch
mang Xq va tham sé trat ty d dong thoi khac
khong thé hién hé 6n dinh trong trang thai
EI/CDW. Khi giam ap suat ngoai tac dung 1én
hé thi &°—¢' ting, tirc 1a gidm mirc d6 xen phu
giita hai dai nang luong, lam giam kha nang két
cap cua dién tor ¢ va dién tir f hinh thanh
exciton, do d6 trang thai EI/CDW bi suy yéu
duoc thé hién boi su giam gia tri clia ca Xq va d.
Khi d6, gia tri nhiét d6 t6i han cho chuyén pha
trang thai EI/CDW ciing gidam theo. Su phu
thudc nhiét do cua tham sd trat ty d trong Hinh
1 va Hinh 2 phu hop kha tbt véi cac quan sét
thyc nghiém gan day ¢ hé ban hai chiéu 1T -
TiSez [11].

3.0 T F F T 3-0 T T 4 T T T

25 T=0 g 55 T=0.1 |

2.0 1 4 2.04 4
_1.54 4 1.5 4

8 2
1.0 - 1.0 o
0.5 4 El/ICDW 0_5_\
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0.0 . ¥ . ; X 0.0 T T T T T
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Hinh 3: Gidn dé pha trang thai EI/CDW ciza m6 hinh trong mét phing (gc —&' ,coo)véi g=05khi T

thay déi. Pha dién moi exciton két hop véi séng mét dp dién tich (EI/CDW) dwoc biéu thi béi viing ké caro.

Cudi cung, ching toi biéu thi trén Hinh 3
mdi quan hé cua tan s6 phonon va mirc do xen
phu cta hai dai nang lugng dién tir ¢ - f khi
nhiét d6 thay doi. Gian d6 pha cho thy tai mot
nhiét d6 du thap xac dinh, trang thai EI/CDW
duogc thiét 1ap khi tin sé phonon nho hon mqt
gié tri t61 han woc. Khi gidm 4p sudt thi & ~°
tang hay gidm mirc do xen phu cua hai dai nang
luong thi gia tri toi han nay cang giam. Diéu
nay hoan toan cg théf giai thich duoc néu ta biét
ring khi ting © ~° , mdt Fermi giam dén toi

giam kha nang ghép cap cua dién tir ¢ va di¢n
tir f, dong thoi chi nhitng phonon véi tan s6 nho
méi hd tro su két hop dién tir ¢ - f hinh thanh
exciton. Gian do ciing cho thdy, khi ting nhiét
d6 thi gid tri téi han woc cia tan s6 phonon
gidm va vung ngung tu exciton bi thu hep lai.
That vay, khi nhiét do tang, thang giang nhiét
16n 1am pha hiy mot phan trang thai lién két
dién tur ¢ - f, trang thai EI/CDW vi vay bi suy
yéu.
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4. Két luan

Trong bai bao nay, ching tdi da khao sat anh
hudng cua nhiét d6 va ap suat ngoai 1én trang
thai EI/CDW trong hé ban hai chiéu théng qua
ap dung 1y thuyét truong trung binh tinh cho
mo hinh hai chiéu hai dai ning lugng ¢ twong
tac dién tir - phonon. Trong d6, ching t6i da rat
ra hé¢ phuong trinh tu hop cho phép xac dinh
cac tham s trat tu trang thai EI cua mo hinh va
dd 1éch mang tinh thé. Giai hé phuong trinh tu
hop bang phuong phép tinh s6, két qua tinh sé
cho thay, véi twong tac dién tir - phonon du 16n,
su On dinh ctia hé trong trang thai EI va su léch
mang tinh thé c6 lién quan mat thiét véi nhau &
nhiét do du thap. Con khi nhiét do cao hon
nhiét d6 toi han thi trang thai lién két cua cac
dién tir C - f bi pha huy hoan toan boi sy thang
gidng nhiét, do vay hé chuyén sang trang thai
plasma cua dién tir. Bén canh do, khi giam ap
sudt ngoai tic dung 1én hé 1am giam kha ning
két cap cua dién tor ¢ va dién tir f hinh thanh
exciton, do d6 trang thai EI/CDW bi suy yéu.
Mobi quan hé ctia ap suit, nhiét do va tan sb
phonon trong vi¢c hinh thanh trang thai
EI/CDW ciing dugc chiing t61 chi ra trong gian
d6 pha. Khi ting nhiét do thi gia tri t6i han cta
tan s phonon giam mg voi mot gia tri xac
dinh cia 4p sudt ngoai va ving ngung tu
exciton bi thu hep lai. Nhiing nghién ctu k¥
ludng hon vé anh hudng ctua phonon bao gom ca
mode dm hoc va quang hoc 1én trang thai nay s€ duoc

chung t6i thyc hién trong twong lai.
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