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Tém tit:

Anh hwong cia sy mat can bang khoi lieong va tirong tac dién tir - phonon Ién sy hinh thanh trang
thai ngung ty exciton trong md hinh Falicov—Kimball mé réng da duwroc ching tdi thao ludn cu thé.
Bang viéc ap dung gan ding gan diing Hartree-Fock trong md hinh Falicov—Kimball m¢ réng dé
tinh toan cac thong so trang thdi ngung tu exciton, chiing téi da vé dwoc cac gidan do pha mé ta trang
thdi ngung tu exciton. Cac két qua cho thdy khi o' dii I6n, hé ton tai ¢ trang thdi ngung tu dang
BCS khi mat can bang khéi liong nhé va xuat hién ving giao nhau BCS-BEC khi mat can bang khai
lirong \6n. Ving ngung tu BEC dwoc mé réng vé phia o' nhé va mat can bang khéi hiegng lén khi
c6 thém twong tdc dién tir - phonon.

Tir khoa: gan ding Hartree-Fock, mat can bang khéi liong, md hinh Falicov-Kimball mé réng,
phonon, trang thdi ngung tu exciton.

1. GIOI THIEU

DPuoc hinh thanh tir gia thiét vé su ghép cap cua dién tir & dai dan va 13 tréng & dai héa tri, exciton
hién van dang duoc cac nha khoa hoc trong nudc va trén thé gigi quan tam nghién ciru. Khi mat do du 16n
va nhiét do du thap, cac exciton c6 thé chuyén sang trang thai luong tir méi goi la trang thai dién moi
exciton (Exciton Insulator — EI) [1] hay con goi la trang thai ngung tu exciton. Trong cac hé ban kim loai
trang thai El ton tai & dang BCS (Bardeen-Cooper-Schrieffer), gidng nhu trang thi siéu ddn dwoc md ta
bang Iy thuyét BCS, trong khi d6 ddi véi cac hé ban dan thi trang thai El lai ton tai & dang BEC (Bose-
Einstein condensation). Dir liéu thuc nghiém dau tién cho thdy diu hiéu vé sy giao nhau BCS-BEC la két
qua quan sat cac xody lugng tir trong hé fermion hai thanh phan can bing khéi luong va mat do cua
nguyén tir °Li véi cac tuong tac hap din trong pham vi ngin [2], két qua nay hoan toan phu hop véi du
doan 1y thuyét trude do6 [3, 4]. Gan day, cac nghién cttu vé& giao nhau BCS-BEC khi khéi luong cua cac
fermion trong hé khong can bang nhau di dwoc thuc hién [5, 6] nhung cac nghién ciu méi thuc hién
trong mé hinh chi xét twong tac gitta cac dién tir ma chua tinh téi twong tac dién tie - phonon. Trong khi
do, thyc té cho thiy anh huong caa phonon ciing dong vai trd rat quan trong trong viéc hinh thanh trang
thai El cua hé [7-9]. Do do, trong bai bao nay, chung t6i tiép tuc nghién ctu sy giao nhau BCS-BEC cua
cac dang ngung tu exciton trong hé khi cé sy mat can bang khdi lugng va cé tinh téi dong gop cia tuong
tac di¢n tir - phonon.

Vé mat Iy thuyét, mot trong nhitng mé hinh giai quyét tt bai toan ngung tu exciton 12 mé hinh
Falicov-Kimball m¢ rong (extended Falicov-Kimball — EFK) [10, 11] day la m6 hinh md ta twong tac
gitra di¢n tir ¢ véi dién tir f thong qua tuwong tac Coulomb va c6 tinh tGi nhay ndt caa dién ta trén muc f,
su ghép cap cua dién tir ¢ va dién tir f twong duong véi mot trang thai exciton. Cac nghién ciu vé anh
huéng cua sy mat can bang khdi lugng Ién sy hinh thanh trang thai ngung tu EI trong mo hinh EFK da
dugc nghién ciu, tuy nhién anh huong cia tuong tac dién tir - phonon trong hé chua duoc tinh dén do do
chwa phan anh ding ban chét bai toan thuc té.

Trong phan tiép theo cua bai bao, ching t6i s& trinh bay Hamiltonian trong mé hinh EFK khi c6 tinh
t6i twong tac dién tir - phonon va cac két qua tinh toan giai tich bang viéc &p dung gan ding Hartree-Fock.
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T cac két qua tinh toén giai tich, ching toi biéu didn cac gian dd pha md ta chuyén pha BCS-BEC trong
phan 3 cua bai béo.

2. MO HINH VA TINH TOAN Li THUYET

Hamiltonian trong mé hinh EFK khi c6 tinh t6i tuong tac dién tir - phonon dugc biéu dién dudi dang
sau:

H=Zal§c£ck +Zak' ff, +a>oz PP,

+— > oG filg fi +—Z(ck+q (ply+Py)+ fleeq (p)+ pfq))

kkq

)

Ba s hang dau trong phuong trinh (1) 1an luot mo ta nang lwong cia hé dién tir ¢ & dai dan, dién tir f
& dai hoa tri va hé phonon khi khong twong téc, trong d6, ¢} (c,) va f(f,) 1abiéu dién toan tir sinh (hay)
cua cac dién tir ¢ va dién tir f khong spin mang xung luong K, p;(p,) biéu dién toan tur sinh (hity) cua
phonon tai xung lwong g Véi ,1a ning lugng khong tan sic caa phonon, o Ia nang lugng kich thich
dién tr ¢ va f duoc cho bai

o ="M — 2" (cosk, +cosk,) — u (2)

V6i u la thé hoa hoc; *", t°"1a nang lwong trén mot ndt va tich phan nhay ndt cua dién tir c(f). Su khac
nhau vé gia tri caa t' va t° thé hién sy mit can bang khéi lwong cua dién tir f va dién tir ¢, chang han
nhu trong cac vat lidu kim loai chuyén tiép dichalcogenides hozc cac hé ban dan giéng luong tir kép c6
t" <t° thé hién dién tir f nang hon dién tu c.

S6 hang thir tu trong phuong trinh (1) mé ta tuong tac Coulomb gitta dién tir ¢ va f véi U 1a cuong
d6 thé tuong tac Coulomb, con sb hang thir nam thé hién twong tac dién tir - phonon trong hé véi hang sb
tuong tac 1a g, N 1a s6 ndt mang tinh thé.

Ap dung gan dung Hartree-Fock, chiing tdi viét lai ton tir tuong tic Coulomb trong phuong trinh (1):
ChaCie fia fi =[ (1 i)t e +(clic ) i fi |
- [<C,Z+q i) Fd G+ { fil 4G YOl T J S0

(el (o)~ {eha) (W00 Jouo ®
Clug fi(Plg + Py ) =8 (liq f )5 (Plq + Py )= {0 T ) (Pla + Pe )0
[CM (Pl + py)+{(chq fi ) (P, +pq>J (4)

fCurq ( Py +Pq ) - 5( i Cisq )5( Pq + p,q)—< e >< Py + P,q>5q Q
+[ flCq < Pl + P, > + < fk*ck+q>< Pl + P, >] Sy0 ©)

Thay (3) — (5) vao phuong trinh (1) va bé qua nhiing thang giang nho, ching t6i thu dugc Hamiltonian
Hartree-Fock nhu sau:

=Y aicle + Y al flf, +AZ(C£+q fo+ flcq )+a)oz O +\/Wr( ply+ pfq)

k k k q (6)
trong d6 &°" &S 1a cac ning lwrgng tan sic tai chuan hoa khi c6 déng gop ciia dd dich Hartree-Fock dugc
xac dinh baoi

F» = o +Un'® (7)
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V6i n° :%;@ck);nf -

trinh (6) duoc xac dinh béi:

Z|r

> (f/f,) tuong éng & mat do dién tir ¢ va dién tr f, A V& r trong phuong
k

s={ol +p)-

z|c

ZKXCM o) ®)

é“ﬂ@

(chofi+ £Co) ©))

.\,
Il
Z|e
.M

hai thong sb nay c6 chira sb hang dic trung cho su lai hoa cua dién tir ¢ va dién ti f, do dé chung duoc
xem la tham sb trat ty trang thai ngung tu exciton. Néu tham sb nay khac khong ching t6 ¢6 ton tai trang
thai ngung tu exciton va nguoc lai.

Dé chéo hoa Hamiltonian trong phwong trinh (6), ta dung toan tir Bogoliubov

{al = gkcli +17 fkT
bi = _Ukcl + &k fkT (10)

Vai cac hé s & va n, duoc chon sao cho thoa man &2 +72 =1. Bén canh d6, chung toi dinh nghia toan tir
phonon mai nhu sau

B! = pﬁﬁwi (12)
0

thay (10) va (11) vao phuong trinh (6) chiing t6i thu dugc Hamiltonian chéo héa nhu sau:

ZE ak+ZE bib, +a)OZB

(12)
trong d6 EY? 1a cac ning luong gia hat tai chuan hoa duoc cho boi
a'+a’. son(a -ap,
Ey2 = kg g ( kK q)Fk (13)
2 2
Vol
I —\/ -, +4|A
EEmET "

Tir dang chéo héa hoan toan ciaa Hamiltonian trong phuong trinh (12) chung t6i c6 thé dé dang tinh
dugc gia tri ki vong cuia tham s trat tu trang thai ngung tu exciton

M =(Clg fi ) = —{nF(E;)—nF(Eﬁ)}sgn(Ei —ELq)rA (15)

k

trong d6 n_(¢) = la ham phan bd Fermi-Dirac. Tham sé trat tu trang thai n, giup xac dinh giao
1+eT
nhau BCS-BEC cua cac dang ngung tu exciton trong h¢ thong qua viéc xac dinh céc vi tri ma tai do n, dat

cuc dai tai xung luong k = 0 hoac n, dat cuc dai tai nhitng diém c6 xung luong gan xung lugng Fermi.

3. KET QUA VA THAO LUAN

Dé khao sat anh huong anh huong cia sy mat can bang khdi lwong va twong tac dién tir - phonon 1én
su tao thanh trang thai ngung tu exciton trong md hinh EFK, ching t6i ding phin mém Fortrans dé vé cac
gian dd pha biéu thi cac théng sé trang thai cua md hinh. Céac sb liéu trong bai déu duoc tinh cho hé 2
chiéu gdbm N = 200 x 200 nit mang va trong hé don vi tu nhién véi 7=c=k, =1. O ddy chung t6i chon

t° =1 coi la don vi cua ning luong con |t'| dugc chon sao cho 0 g|tf | <1, véi cach chon nhu vay gia tri
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cua |t'| s& thé hién sy mat can bang khéi luong gitra dién tr & dai héa tri va dai dan. Trong ving gié tri
cta minh, néu it'| nho thé hién sy mat can bang khdi lugng 1a 16n va nguoc lai. Bén canh d6 chung toi
chon ning lwong tai ndt cua dién tir ¢ «° =0, khi d6 o cua dién tir f thé hién mic d6 xen phu cua dai
dan va dai hoa tri, néu o' nho thé hién dai din va dai hoa tri cach xa nhau va nguoc lai. Cac nghién cau
truge ddy cia ching tdi cho thdy cuong do thé twong tic Coulomb c6 gia tri trong mot khoang giGi han
[12, 13], do @6 thé twong tac Coulomb & ddy duoc chon véi gia tri trung binh U = 3.5 va tan s6 phonon
dugc chon @, = 2.0thé hién chuyén dong cua cac dién tir cham hon dao dong phonon.

Trudc tién, ching tdi khao sat tham sb trang thai ngung tu exciton A theo [t'| ng véi cac gia tri
khéac nhau cua g va o, két qua dugc thé hién trén Hinh 1. Hinh 1a 12 két qua khi chua tinh dén tuong tac
dién tir - phonon (g = 0), trong truong hop ndy khi a' nhé (o' =—4), tham sé trat ty trang thai ngung tu
A chi khac khang khi |t'| dat gié tri du I6n (0.85<|t'| <1.0), chung t6 trang thai ngung tu exciton chi ton
tai khi mat can bang khéi lugng nho. Ting «' l1am cho dinh cua dai hoa tri tién gan téi day cua dai dan
lam ting kha ning ghép cip cua dién tir c-f, trang thai EI vi vay duoc mo rong vé phia [t'] nho, tac su
mat can bang khdi luong I6n. Vi gid tri o' =—1, trang thai ngung tu exciton dwoc hinh thanh ngay ca
khi [t'|=0. Hinh 1b Ia két qua khi cd tinh toi twong tac dién tu - phonon, cu the & day ching t6i tinh todn
VGi g = 0.4. CO thé thiy rd khi ¢ thém twong tac dién tir - phonon lam ting kha ning ghép cap cua dién
tir ¢-f, do do trang théi ngung tu dugc mé rong vé phia |t'| nho hay sy mat can bang khdi luong I6n.

a) 45! ' ' ' g=0 | b)ys]
g=04
0,9+ 0,9
<]
<]0,6 - 0,6
0,31 0,31
0,0 / 0.0
00 02 04, 06 08 10 0.0

Hinh 1: Khdo sat tham s¢ trdt tu trang thdi ngung tu Atheo [t'] tai g =0 (Hinh &) va g = 0.4 (Hinh b)

Dé thay dugc su chuyén pha BCS-BEC, trén hinh 2 ching toi biéu dién gian d6 pha trong mat phang
(af ,|tf |) g Véi céc gid tri khac nhau ciia g. Gian d6 pha trén hinh 2 dwgc xéac dinh tir gia tri toi han cua
|t'| {rng v6i mdi gia tri ciia nang lwong tai N0t o' ma tai d6 tham s trat tu A khac khdng. Bén canh do,
ranh gigi giao nhau BCS-BEC dugc xac dinh thdong qua khao sat n, . Khi hé trong pha ban kim loali, dai
héa tri va dai dan xen phu nhau, mat Fermi rong do dé céac dién tir va 15 trbng & gan mat Fermi d& dang
ghép cip dé tao thanh trang thai ngung tu El, llc nay tham sb trat ty n, dat cyc dai tai xung luong gan
xung lugng Fermi, vi vay pha El & dang BCS giéng nhu nhiing cip Cooper trong ly thuyét siéu dan. Khi
hé trong pha ban dan, mac di dai dan va dai hoa tri tach xa nhau nhung véi thé twong tic Coulomb du Ion
gidp lién két dién ta-16 trong dé hinh thanh cac exciton lién két chat, do d6 hé ton tai trong trang thai
ngung tu dang BEC va tham sb trat ty n, lic nay dat gia tri cuc dai tai xung lwong k = 0. Tir 6 chiing t6i
xac dinh dugc ranh gidi giao nhau BCS-BEC tai nhitng vi tri nay.

Trén hinh 2a, khi chua tinh dén twong tac dién tir - phonon (g = 0), trong ving mat can bang khdi
lugng nho ([t'| 16n), khi ' nho dai dan va dai héa tri cich xa nhau, hé¢ ¢ trong pha ban dan

(semiconductor — SC, ving mau xanh 14), ting o' 1am cho dinh cua dai héa trj tién dan téi day cua dai
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dan, hé chuyén dan sang pha ban kim loai (semimetal — SM, viing mau vang), tiép tuc ting o xuat hién
su lai hoa gitra dién tir & dai hoa tri va dai dan, do d6 xuat hién trang thai ngung tu dang BCS (viing mau
cam). Trong viing mat can bang khoi lugng I6n (|t nho) ching ta thay xuat hién viing giao nhau BCS-
BEC khi o' du 16n, két qua nay hoan toan pha hop vai cac nghién ciu trude d6 vé giao nhau BCS-BEC
trong md hinh EFK [14-16]. Trong viing nay, khi «' nho hé ton tai ¢ pha SC, ting «' dén gié tri du I6n
Xuat hién trang thai ngun tu dang BEC, néu tiép tuc ting o' 1am cho hai dai ning lugng xen phu Ian
nhau, khi ndy hé s& ton tai trong trang thai ngung tu dang BCS. C6 thé thay khi « I1on trang thai ngung
tu c6 thé hinh thanh ngay ca khi [t"|=0, két qua nay hoan toan phii hop véi két qua khao sét trén Hinh 1,
Tuong tac dién tor - phonon lam tang kha n?lng ghép cap c-f, do d6 khi tinh thém tuong tac dién twr -
phonon trén Hinh 2b va Hinh 2¢ chiing ta thiy ving ngung tu BEC dugc mé rong vé phia mét can bang
khéi lugng lon.

a) . T b) . .
0.9 SM g=0 A 0.9+ sM g=04 | g=08
0.6 g 0.6
. BCS
r Y BCS
]| s scs | ||
03/ | 03{ SC€
0.0 : : R 0.0 y T
4 -2
-4 af -2 0 of 0

Hinh 2: Gian do pha trang thdi ngung tu exciton trong mat phang (e"|t'|) wng véi cac gia tri g =0 (a),
g =0,4 (b) va g = 0,8 (). Vung ban dan SC va ban kim logi SM twong g véi viing mau xanh 14 va mau
vang. Vung ngung tu BEC va BCS tuong ung Voi viing mau xanh dam va mau cam

Nhu vay, gian dd pha trén Hinh 2 da cho chung ta mot birc tranh toan dién vé anh huong ciia su mat
can bang khdi lugng va vai trd cua tuong tac dién tir - phonon 1én sy hinh thanh trang thai ngung tu
exciton trong mé hinh EFK. Trong cac nghién ctu tiép theo ching tdi sé tiép tuc khao sat anh huong cua
thé twong tiac Coulomb 1én sy hinh thanh tran thai EI (mg véi cac truong hop mét can bang khéi lwong
khac nhau.

4. KET LUAN

Trong bai bao nay chung t6i di khao sat anh hudéng cua sy mat can bang khdi lwong va twong tac
dién tir - phonon 1én sy hinh thanh trang thai ngung tu exciton trong md hinh EFK. Bang viéc ap dung
gan ding Hartree-Fock trong mo hinh EFK chiing t6i da tinh toan céc tham s trang thai ngung tu trong
mo hinh. Tir d6 vé& cac gian do pha thong qua phan mém Fortran dé khao sat sy hinh thanh trang théi
ngung tu EI theo nang luong tai nlt o' khi thay d6i sy mit can bang khéi lugng va tuong tac dién tir -
phonon & trang thai co ban. CAc két qua chi ra rang, khi sy mat can bang khdi lwong nhé trang thai ngung
tu exciton duoc hinh thanh khi o' du 16n, trang thai ngung tu exciton trong truong hop nay ton tai ¢ dang
BCS. Khi mét can bang khéi lugng Ién, xuat hién viing giao nhau BCS-BEC khi o' du lon. Khi ¢ thém
hang s6 tuong tac dién tir - phonon, ving ngung tu BEC dugc mé rong vé phia o' nho va sy mat can
bang khéi lugng l6n.
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