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О Х А РА К ТЕРЕ ЭЛЕКТРОННОГО ФАЗОВОГО 
ПЕРЕХОДА ПРИ ЭКСИТОННОЙ НЕУСТОЙЧИВОСТИ

Ви,Е.. Г у с е й н . , Л, Р .

Как было показано рядом авторов /1 —6 / ,  в кристал
ле прн определенных условиях может возникнуть не
устойчивость основного состояния относительно обра
зования связанных состояний электронов и дырок типа 
экситонов М отта.

Т акая неустойчивость возникает, когда энергия свя
зи экситона становится больше ширины запрещенной з о 
ны, При этом  п ерестраивается спектр одночастичных 
возбуждений, появляется новая ветвь элементарных 
возбуждений -  двухчастичных и, по сути дела, возни
кает  новая фаза, получившая название *экситонного 
диэлектрика* / 4 / .  Было показано / 3 / ,  что переход в 
состояние *экситонного диэлектрика* есть  фазовый пе
реход П рода.

Эти результаты  получены с учетом только куло
новского взаим одействия электронов и дырок. На язы 
ке диаграм м  кулоновское взаим одействие частиц есть  
просто их рассеяние друг на друге. Однако, в гам иль
тониане кулоновского взаим одействия электронов есть  
и другие матричные элем енты , которым соответству
ют такие диаграм м ы , как рассеяние частицы с обра
зованием  пары, рождение из вакуума двух электронно- 
-  дырочных пар с суммарным импульсом равным нулю 
и т .д .

Цель настоящей работы состоит в том , чтобы по
к а за т ь , ч то  учет этих дополнительных членов, неизбеж
но присутствующих в гамильтониане взаим одействия,
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приводит к сущ ественным изменениям в спектре эле
ментарных возбуждений и меняет характер  фазового 
перехода в состояние 'экси гон н ого  диэлектрика-". А 
именно, появляется область абсолютной термодинами
ческой неустойчивости, и фазовый переход становится 
переходом 1 рода.

Для выяснения характера перехода достаточно рас
см отреть  простейшую модель с двумя одинаковыми па
раболическими зонами с экстрем ум ам и в одной точке. 
Кроме того, не учитываю тся спины частиц и все рас
смотрение проводится при Т = 0.

Гамильтониан системы  электронов и дырок в пред
ставлении вторичного квантования им еет вид

= Х е? (а5а? * bg V  + 2V S  [VE(a£ei ' ap'+Sap-Ic 
PP'S

+ bPbp .bP'+EbP-E -  2а| ър Ibp I♦Еар-Е)

+ ( V p ^ ^ f - p ^ - C - p  ♦ э .с .)] , (1 )

где а -  и -  фермиевские операторы уничтожения 
электрона и дырки, Vj = 4%е2/а£к^. а?- диэлектричес
кая постоянная, закон дисперсии электронов и дырок

efi(3) = eh (P) = 6(Р) = ^  + li® - » д “ шиРина щели в 
спектре одночастичных возбуждений. Вид Vg не конкре
тизируется. С читается только, что Vg мало и играет 
роль возмущения. В гамильтониане (1 ) оставлены не 
все междузонные матричные элем енты , однако учет 
остальных не приводит к качественному изменению ре
зул ьтатов , и поэтому они для простоты не рассм атри
ваю тся.

Экситонная ветвь  возбуждений определяется полю
сами двухчастичной функции Грина Geh(^»P»P' )• где 
= | ? ,Е ‘} -  суммарный импульс и энергия электроино- 

-  дырочной пары, а р = j j5#E} и р '=  | р 1 »в*} -  относитель- 
н и о и м пул ьсы и энергии такой пары. Наличие в г а -
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мильтониане матричных элем ентов, описывающих одно
временное рождение из вакуума двух электронно-ды 
рочных пар, застав л яет  рассм атривать помимо функции 
Geh(fJ\p , p ')  вше функцию 5еЬ(^Р,р»Р')* которая есть  
сумм а всех связанных диаграм м, описывающих рожде
ние из вакуума двух электронно-дырочных пар с сум
марным импульсом, равным нулю. Функции GehC!Pfp fp i ) 
и Geh(lPtpfp ‘) определяю тся системой уравнений / 6 / ,  
подобной известной в теории Б о з е -г а з а  системе урав
нений Б еляева

Вершина Г в данном случае есть  просто кулоновское 
взаим одействие электрона с дыркой -  iVg, а Г есть  
сумм а всех диаграм м  первого порядка по у, кото
рые не могут быть разделены вертикальным сечением 
на две части, соединяющиеся одной электронной и од
ной дырочной линиями, идущими в одну сторону. Си
стем а реш ается с помощью известной процедуры /6 /  с 
использованием функции Грина кулоновской задачи; вбли
зи наинизшего полюса сеь(^»Р*Р ' ) по Е находим для 
полюсной части функции Грина

Geh(J\P .P ' ) *  И2Я)* *1 К

х Ge (p ‘ )Gh( - p ')
Е *► д + б, ь Ч 2

W f
"ЭГа ♦ Ьл ♦ I ♦ lv l‘

где и (5) -  энергия и волновая функция основно
го  водородоподобного состояния Сб1< О), m = т * /2 , М = 2т®
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сы вается графическим блоком

где = “ <p,|(p)f а $  есть четы рехчастич
ная функция распространения, которая содержит всевоз
можные кулоновские взаимодействия двух электронно- 
-дырочных пар и не содержит V.

♦ < lv l и достаточно малых импульсах подкоренное 
выражение становится отрицательным, и энергия воз
буждений -  м н и »ч ой. Это говорит о том , что основное 
состояние системы при Д + 6 , ,< |у |  неустойчиво по 
отношению к образованию экситонов с нулевым импуль
сом.

Возникающая при этом перестройка волновых функ
ций электронов и дырок может быть описана канони
ческим преобразованием Боголюбова

Положительный полюс функций Ge^ (!Р,р#р • ) Е($) -

определяет спектр эксито- 
нсв при малых |<р| и 6^ > -\v \. Видно, что при д +

(2)

где

ujj = cos |^ (р ) | , vg = iexp(iarg«p>sin|<p(p)| , u |  ♦ i v - |2 = 1. 

(3) 
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Гамильтониан в резул ьтате  преобразования приобрета
ет следующую структуру

S+HS = v{<p(p)} ♦ 2 8? (а! ар + b? V  + Hi ’ (4)
р

где  U \ ф(Р)} -  числовой функционал от <р(р), б -  -  
перестроенный одночастичный спектр в приближении 
Хартри—Фока, а Hj содержит, помимо имевшихся в 
гам ильтониане (1 ; матричных элем ентов взаим одейст
вия, еще такие, которые описывают рассеяние части
цы с рождением (уничтожением) пары и уничтожение 
пары с рождением пары.

Реш ая соответствую щ ее уравнение компенсации 
'оп асн ы х  диаграм м* / 6 / ,  получим

vp = f  ' д ■ ®1 * ivi-«f1(5) e io<,
(5)

а  £ argVp = i(JC -  arg^),

где  f  -  вполне определенная положительная констан
та . Д ействуя так же, как и до перестройки, находим для 
*экситонной* ветви возбуждений

В(#) .  [ /( -  л -  ♦ 2I?I ♦ t 2F /2M )2 -  (л  + (6)

С пектр, вообще говоря, не звуковой при малых l?l 
з а  исключением одной точки, а именно, когда д ♦ -
-  |Т| = О* В этой точке спектр становится звуковым, 
со скоростью  звука в с iW JTi.

Наличие у вполне определенной фазы, определяе
мой, по-сущ еству, фазой V, ликвидирует неоднократ
но обсуждавшуюся ранее аналогию *экситонного ди
электрика* со сверхтекучим конденсатом Б озе-частип  
или куперовских пар и является причиной незвукового 
характера спектра коллективных возбуждений.

Для выяснения характера фазового перехода в со
стояние *экситонного диэлектрика* вычислим вклад в 
энергию  основного состояния системы , который вносит 
ч асть  гамильтониана
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H = 2V * Э'С*)#
р»рч£

Изменение энергии основного состояния з а  счет взаи

модействия н, как известно, есть  S6Q » J <9>  dg/&9
О

где g -  это  константа взаим одействия, содержащ аяся 
в н, а среднее б ерется по основному состоянию пол
ного гамильтониана. Это среднее вы раж ается через 
ffe^f^tPtPO , и S6Q может бы ть найдена как функция д 4* 
♦ -  1?1 вблизи точки д ♦ 6 1 -  l^l s  О* Окончательный
результат мы приведем не для энергии, а  для давления
систем ы  в основном состоянии. Вблизи точки а + 6* ~1
-  I vl в О давление содержит слагаем ое

SP = const-1/? • |а  ♦ 61 -  I v l|-ln  [ |д  ♦ б1 -  I v l | / l  v l] 9 (7 )

которое определяет поведение всего  давления в окре ель» 
ности этой точки. Знак константы  зависит от вида T^f 
но видно, что независим о от зн ака  е с ть  область, в к о -  
торойЗ(бР)/ЭУ = (3(SP)/8A)(<W dV)>Of более т о го 8 (5 Р )/8 а — ♦ 
при|д ♦ б 1 -  | ? | |— о,и, следовательно, | £  такж е с т р е -

мится к +оо. О бласть, где дР/дУ > 0 , явл яется  об
ластью  абсолютной термодинамической неустойчивости, и 
поэтому при изменениях объем а, включающих точку д + б 1
-  I7I = о , систем а претерпевает фазовый переход 1 рода.

Поступила в редакцию 
13 м ая 1971 г .
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