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Рассмотрена возможность возникновения диэлектрической электронно-дырочной жидкости (ЭДЖ) в

монослоях дихалькогенидов переходных металлов и гетероструктурах на их основе. Показано, что коге-

рентное спаривание электронов и дырок в них приводит к образованию диэлектрической ЭДЖ при пре-

вышении степени циркулярной поляризации возбуждающего света определенного порогового значения.

Ниже этого значения реализуется металлическая ЭДЖ. Отмечены некоторые возможные физические

проявления перехода между этими двумя типами ЭДЖ.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Последние два десятилетия физика двумерных
(2D) материалов, в частности, дихалькогенидов пе-
реходных металлов (ДПМ), привлекает внимание
многих исследователей. ДПМ являются слоистыми
материалами и описываются химической формулой
MX2, где M — атом переходного металла (обычно
M=Mo, W) и X — атом халькогена (X=S, Se, Te).
Подобно расщеплению графита на слои графена [1]
ДПМ можно расщепить на тонкие пленки. Пленка
наименьшей толщины состоит из двух слоев атомов
X, между которыми вставлен слой атомов M. Такие
пленки принято называть монослоями ДПМ.

Особенности зонной структуры делают монослои
ДПМ привлекательными для использования их в
долиннотронике [2]. В них оказывается возможным
селективное по долинам возбуждение электрон-
дырочных пар в зависимости от типа циркулярной
поляризации света: при поглощении правополяри-
зованного света оптические переходы идут в одной
долине, а для левополяризованного — в другой [3].

Предположение о существовании диэлектриче-
ской электронно-дырочной жидкости (ЭДЖ) было
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высказано в работе [4]. Такое состояние может ре-
ализоваться за счет когерентного спаривания элек-
тронов и дырок.

В первых теоретических работах, посвященных
вычислению энергии основного состояния ЭДЖ
(см., например, обзор [5]), в качестве нулевого
приближения использовался свободный электронно-
дырочный газ, энергия которого обращается в нуль
в пределе нулевой плотности, а не стремится к энер-
гии экситона. Это указывало на некорректный учет
электрон-дырочных корреляций в области малых
плотностей носителей заряда.

Давно известно, что металлическое состоя-
ние оказывается неустойчивым из-за электрон-
дырочных корреляций, что приводит к открытию
энергетической щели на поверхности Ферми, ве-
личина которой при нулевой плотности совпадает
с энергией связи экситона [6]. Оценка вклада
электрон-дырочных корреляций в энергию ЭДЖ
при введении металлической экранировки была
сделана в работе [7]. Однако и это приближение
выглядит неудовлетворительным.

В работе [8] впервые было показано, что коге-
рентное спаривание электронов и дырок в трехмер-
ных (3D) полупроводниках с изотропными зонами
приводит к образованию диэлектрической ЭДЖ.
Для построения нулевого приближения системы
электронов и дырок, взаимодействующих по закону
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Кулона, было использовано каноническое преобра-
зование [9].

В настоящей работе нами исследована диэлек-
трическая ЭДЖ в монослоях ДПМ и гетерострук-
турах на их основе с учетом специфики их зонной
структуры. Нами адаптировано к этой задаче ка-
ноническое преобразование и показано, что диэлек-
трическая ЭДЖ может быть более энергетически
выгодной, чем металлическая, за счет уменьшения
кратности вырождения носителей заряда.

2. МОДЕЛЬНЫЕ ПОЛОЖЕНИЯ

Гамильтониан системы электронов и дырок, вза-
имодействующих по закону Кулона, с учетом осо-
бенности зонной структуры монослоев ДПМ имеет
вид, аналогичный гамильтониану в работе [9]
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Здесь a†psKτ
(apsKτ

) и b†psKτ
(bpsKτ

) — операторы
рождения (уничтожения) электронов и дырок с ква-
зиимпульсом p и проекцией спина s (s = ± 1/2) в до-
лине точки зоны Бриллюэна Kτ , τ = ± — долинный
индекс (для дырок он совпадает со знаком проек-
ции спина sgn(s), что явно отражено в (1)); µe(h) —
химический потенциал электронов (дырок), опреде-
ляемый условием
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где n — 2D-плотность электронов и дырок1), 〈 〉 озна-
чает усреднение по основному состоянию.

1) В случае неравного заселения долин следует ввести 2D-
плотности частиц n+ в долине точки K+ и n− в долине точки

Кулоновское взаимодействие выбирается в виде
потенциала Келдыша2) [10, 11]

Vk =
2π

|k|(1 + r0|k|)
(3)

с параметром экранирования r0, который опреде-
ляется наилучшим совпадением расчетной энергии
связи экситона в пределе нулевой плотности с экс-
периментально измеренной.

Законы дисперсии носителей заряда

εep =
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1 + σ
, εhp =

σp2

1 + σ
, σ =
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mh
. (4)

Мы используем систему единиц с
e2/εeff = ~ = 2m = 1, где εeff = (ε1 + ε2)/2 —
эффективная статическая диэлектрическая прони-
цаемость, определяемая диэлектрическими прони-
цаемостями сред, окружающих монослой ДПМ (на-
пример, вакуум и подложка); m = memh/(me+mh)

— приведенная масса электрона (с эффективной
массой me) и дырки (с эффективной массой mh).
Как и ранее [13], мы полагаем в гамильтониане (1)
me и mh не зависящими от s и τ .

Энергия связи 2D-экситона с обычным кулонов-
ским взаимодействием 2πe2/εeff|k| принята нами в
качестве единицы измерения энергии E и темпера-
туры T

Ex =
2me4

~2ε2eff
, (5)

а в качестве единицы измерения расстояния — его
боровский радиус

ax =
~
2εeff

2me2
. (6)

2D-плотность частиц n измеряется в единицах a−2
x .

Площадь системы полагаем равной единице.
При переводе величин в размерные используется

ранее примененный нами прием [12], когда вычис-
ленные безразмерные значения плотности делятся

K− (n+ + n− = n):
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Неравное заселение долин достигается при возбуждении све-
том со степенью циркулярной поляризации, отличной от 0.
Если она стремится к 1, монослой ДПМ ведет себя как одно-
долинный полупроводник.

2) Ранее для металлической ЭДЖ нами был принят обыч-
ный кулоновский 2D-потенциал, что дало весьма хорошее со-
гласие с экспериментом. При этом для расчетов экситонов
использовался потенциал Келдыша. Для обоснования такого
выбора потребовались дополнительные аргументы (см. наши
работы [12, 13]). Здесь же исходным состоянием (при n → 0)
является разреженный экситонный газ и для него следует
взять потенциал (3).
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на квадрат численно найденного боровского радиу-
са, а энергия (температура) умножается на числен-
но найденную энергию связи экситона. Боровский
радиус и энергия связи экситона зависят от диэлек-
трического окружения монослоев ДПМ. Для одного
и того же материала монослоя безразмерные вели-
чины одни и те же, но их размерные значения зави-
сят от εeff. В частности, размерные ответы для моно-
слоя ДПМ на подложке SiO2 и того же монослоя, ин-
капсулированного тонкими слоями гексагонального
нитрида бора, различны (во втором варианте равно-
весная плотность, энергия связи ЭДЖ, критическая
температура перехода газ–жидкость меньше).

Отметим некоторые допущения, сделанные при
выборе гамильтониана (1).

Во-первых, мы полагали процессы рассеяния
электронов и дырок с переворотом спина подав-
ленными благодаря отсутствию магнитного момен-
та атомов, составляющих кристалл, и магнитных
примесей. Следует, однако, отметить, что процессы
переворота спина могут быть разрешены в бислоях
ДПМ, которые составлены из двух монослоев, при
переходе носителей заряда между монослоями в по-
перечном электрическом поле [14].

В гамильтониане (1) учтена специфика зонной
структуры монослоев ДПМ. Напомним, что имеется
большое спин-орбитальное расщепление валентной
зоны ∆v & 100 мэВ [15]. Расщепление зоны прово-
димости составляет ∆c = 1−30 мэВ [16,17]. Послед-
ним можно пренебречь при температурах, сравни-
мых с комнатной, считая электроны вырожденными
по спину. При энергии возбуждающих фотонов ~ω

в пределах Eg < ~ω < Eg +∆v (Eg — зонная щель)
дырки рождаются только на верхних спиновых вет-
вях валентной зоны: со спином вверх в долине точ-
ки K+ и со спином вниз в долине точки K− (см.
рис. 1). Таким образом, суммирование по проекци-
ям спина дырок в (1) эквивалентно суммированию
по долинам.

Отметим, что порядок следования спиновых вет-
вей в зоне проводимости, показанный на рис. 1, для
определенности принят таким, какой он имеется в
системах с молибденом; в системах же с вольфра-
мом порядок следования обратный [3]. Но это не
оказывает влияния на окончательные ответы из-за
того, что температура считается заметно превыша-
ющей спиновое расщепление зоны проводимости.

Во-вторых, мы не принимали явно в расчет про-
цессы междолинного переброса носителей заряда.
Волновые функции носителей из разных долин ор-
тогональны, а матричные элементы, отвечающие
процессам междолинного переброса, малы по срав-

Рис. 1. (В цвете онлайн) Зонная структура монослоев

ДПМ. Показаны нижняя зона проводимости и верхняя ва-

лентная зона при двух точках K+ и K−. Стрелками ука-

заны спиновые ориентации ветвей валетной зоны. Спино-

вое расщепление валентной зоны равно ∆v. Ввиду малого

расщепления по спину в зоне проводимости ∆c спиновые

ветви в ней выделены тоном: более светлые соответству-

ют спину вверх, более темные — спину вниз. Зонная щель

равна Eg. Штриховыми линиями отмечены ветви, заселя-

емые при фотовозбуждении

нению с матричными элементами, оставленными на-
ми в гамильтониане (1) [18]. Однако, в отношении
монослоев ДПМ известно, что долинная поляриза-
ция экситонов теряется очень быстро вследствие об-
менного взаимодействия электронов и дырок [3].

В-третьих, мы не учитывали явным образом ре-
комбинацию электронов и дырок. Хотя она была
учтена косвенно в выборе основного состояния си-
стемы взаимодействующих электронов и дырок в
виде разреженного экситонного газа. При этом бо-
лее низколежащими по энергии, чем экситоны, яв-
ляются биэкситоны и трионы3). Однако из-за конеч-
ности времени жизни всех типов частиц (как сво-
бодных носителей, так и составных) число биэкси-

3) Например, в инкапсулированных нитридом бора моно-
слоях WSe2 энергия связи биэкситона (т. е. выигрыш энергии
при образовании биэкситона по отношению к энергии двух
экситонов) равна 17 мэВ [19], что составляет ≃ 10% от энер-

гии связи экситона E
(exc)
b

= 167± 3 мэВ [20], в то время как
энергия связи внутридолинного электронного триона (т.е. вы-
игрыш энергии при захвате экситоном электрона) составляет

35 мэВ [19], что ≃ 20% от E
(exc)
b

.
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тонов и трионов мало́ по сравнению с числом экси-
тонов, поскольку они не успевают образоваться из
вторых в большом количестве в течение малых вре-
мен жизни. Эти соображения подтверждаются тем,
что гашение экситонных линий в спектре фотолю-
минесценции монослоев ДПМ происходит при доста-
точно высокой интенсивности фотовозбуждения и
электронном (дырочном) легировании (превышение
числа одних носителей над числом других носите-
лей составляло вплоть до ∼ 1013 см−2) [21–23].

С другой стороны, вопрос о стабильности ос-
новного состояния в 2D-случае качественно подо-
бен таковому в 3D-случае. В области плотностей
nB . n . ndm (nB ≃ 10−3 — плотность, при которой
состояние, построенное из биэкситонов становится
неустойчивым; ndm — плотность перехода металл–
диэлектрик) основное состояние системы электро-
нов и дырок, взаимодействующих по закону Кулона,
построено из экситонов [4, 24].

В дальнейшем предполагается, что плотность n

попадает в указанный выше интервал плотностей
(плотность ndm для монослоев ДПМ была нами рас-
считана в предыдущей работе [13]). Основное состо-
яние, построенное из трионов, реализуется в услови-
ях электронного (дырочного) легирования (см. так-
же работы [21–23,25]). В рассматриваемом нами слу-
чае такого легирования нет.

Равновесное состояние успевает установиться,
если время жизни носителей заряда существенно
превышает время термализации [26].

Среднее время между двумя последовательны-
ми столкновениями ∼ 1/(n1/2vT ) (vT — тепловая
скорость носителей или экситонов). По нашим рас-
четам, представленным ниже, n ≃ 1010 см−2. Для
эффективных масс носителей заряда m∗

e,h ≃ 0.5m0

(m0 — масса свободного электрона) и температуры,
сравнимой с комнатной, vT ≃ 107 см/с, откуда сред-
нее время между столкновениями ∼ 1 пс. Откуда
время образования диэлектрической ЭДЖ можно
оценить как & 10 пс.

В области малых температур присущее время из-
лучательной рекомбинации (intrinsic radiative decay
time) оказывается ∼ 1 пс, а в высокотемператур-
ной области вводится эффективное излучательное
время жизни (effective radiative lifetime), которое
уже на три порядка величины больше первого, ∼ 1

нс [27, 28]. Мы видим, что критерий малости вре-
мени термализации (образования диэлектрической
ЭДЖ) по сравнению с временем рекомбинации вы-
полняется с большим запасом в области высоких
температур. Причем сначала формируются экси-
тоны, а затем из них образуется диэлектрическая

ЭДЖ, поскольку время релаксации экситонов все-
гда меньше указанных первых двух времен — оно
субпикосекундного масштаба [29].

Рекомбинация также качественно учитывает-
ся, когда подразумевается динамическое равновесие
между числом рождаемых электрон-дырочных пар
в режиме непрерывного фотовозбуждения и реком-
бинируемых частиц. Это позволяет считать n задан-
ной величиной.

Зонная щель полупроводниковых монослоев
ДПМ Eg ≃ 2 эВ [3] велика по сравнению с харак-
терными значениями энергии (например, энергия
связи экситона не превосходит 0.4 эВ [20, 30–32]),
поэтому мы используем однозонное приближение.

3. КОГЕРЕНТНОЕ СПАРИВАНИЕ
ЭЛЕКТРОНОВ И ДЫРОК

Как указано выше, основное состояние системы
электронов и дырок, взаимодействующих по зако-
ну Кулона, построено из экситонов. Для учета это-
го положения сделаем каноническое преобразование
[9] гамильтониана (1)

Λp = SLpS
†, (7)

где для удобства записи введены следующие столб-
цы операторов:

Lp =



Ap+

Ap−

Bp


 ,

Apτ =

(
ap+ 1

2Kτ

ap− 1
2Kτ

)
,

Bp =


b†−p+ 1

2K+

b†−p− 1
2K−


 .

Столбец Λp составлен из «новых» фермиевских опе-
раторов, которые для отличия их от «старых» опе-
раторов обозначаем соответствующими греческими
буквами с теми же индексами и в том же порядке,
что и в столбце Lp.

В случае равного заселения долин4) унитарный
оператор S определяется как

S = exp

{
i√
2

∑

pτ

L†
pτ F̂pLpτ

}
, (8)

4) Случай неравного заселения долин рассмотрен ниже от-
дельно.
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где

Lpτ =

(
Apτ

Bp

)
,

F̂p =

(
O Φ̂p

Φ̂†
p O

)
,

Φ̂p = −i

(
δp γp

γp δp

)
,

γp и δp — функции квазиимпульса, определяющиеся
из условия минимальности энергии и устойчивости
основного состояния системы.

Прямыми вычислениями находим

Λp = R̂pLp, (9)

где матрица 6× 6

R̂p =




1
2 (Mp + I) 1

2 (Mp − I) Np

1
2 (Mp − I) 1

2 (Mp + I) Np

−Np −Np Mp




задается матрицами 2× 2 (I — единичная матрица)

Mp =

(
cos γp cos δp − sin γp sin δp

− sin γp sin δp cos γp cos δp

)
,

Np =
1√
2

(
cos γp sin δp sin γp cos δp

sin γp cos δp cos γp sin δp

)
.

Возможны два типа спаривания: синглетное
γp = ϕp и δp ≡ 0 (суммарный спин электрона и
дырки S̃ = 0) или триплетное γp ≡ 0 и δp = ϕp

(S̃ = 1). Операторы принимают вид

αpsKτ
=

=
1

2
(cosϕp + 1)apsKτ

+
1

2
(cosϕp − 1)apsK−τ

+

+
1√
2
sinϕp

(
δS̃0b

†
−p−sK−sgn(s)

+δS̃1b
†
−psKsgn(s)

)
,

βpsKsgn(s)
= cosϕpbpsKsgn(s)

−

− 1√
2
sinϕp

[
δS̃0

(
a†−p−sK+

+ a†−p−sK−

)
+

+δS̃1

(
a†−psK+

+ a†−psK−

)]
.

(10)

Матрица R̂p является, как это и должно быть, мат-
рицей поворота. В частности, непосредственным вы-
числением получается det R̂p ≡ 1. Чтобы показать,

какой поворот она осуществляет при конкретном ти-
пе спаривания, введем столбцы

L̃ps =

(
L̃ps+

L̃ps−

)
, L̃ps± =




apsK+

apsK−

b†−p±sK±sgn(s)


 ,

Λ̃ps =

(
Λ̃ps+

Λ̃ps−

)
, Λ̃ps± =




αpsK+

αpsK−

β†
−p±sK±sgn(s)


 .

Знак «+» в L̃ps и Λ̃ps соответствует триплетному
спариванию, знак «−» — синглетному спариванию.
Тогда преобразование (10) перепишется

Λ̃ps = R̂′
pL̃ps, R̂′

p =

(
Rp O

O Rp

)
,

где матрица

Rp =




1
2 (cosϕp + 1) 1

2 (cosϕp − 1) 1√
2
sinϕp

1
2 (cosϕp − 1) 1

2 (cosϕp + 1) 1√
2
sinϕp

− 1√
2
sinϕp − 1√

2
sinϕp cosϕp




является матрицей поворота в трехмерном про-
странстве на угол ϕp вокруг оси, лежащей в плос-
кости xy под углом −π/4 к оси x. Матрица R̂′

p отли-

чается от матрицы R̂p лишь четной перестановкой
строк и столбцов.

С точки зрения теории групп представление
матрицами R̂′

p подгруппы вращений в шестимер-
ном пространстве, индуцированной рассматривае-
мым каноническим преобразованием, является пря-
мой суммой двух представлений подгруппы враще-
ний в трехмерном пространстве, в которую входят
только вращения вокруг одной определенной оси.

Гамильтониан (1) после преобразования (7) при-
нимает вид5) [9, 24]

Ĥ = SĤS† = Ũ {ϕp}+ Ĥ0 + Ĥi − µn, (11)

где µ = µe + µh, Ũ {ϕp} — числовой функционал,
возникающий от приведения гамильтониана к нор-
мальному виду:

Ũ {ϕp} =2
∑

p

εp sin
2 ϕp−

−2
∑

pp′

Vp−p′

(
sin2 ϕp sin2 ϕp′+

+cosϕp sinϕp cosϕp′ sinϕp′) ,

(12)

5) Забегая вперед, укажем, что для выделения последнего
члена в (11) было использовано равенство (16).
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где εp = εep+εhp. Двойки возникли из-за суммирова-
ния по s.

Операторы Ĥ0 и Ĥi приведены в Приложении А.
Плотность «новых» квазичастиц должна опреде-

ляться таким же образом, как и плотность исходных
квазичастиц (2):
∑

psτ

〈α†
psKτ

αpsKτ
〉 =

∑

ps

〈β†
psKsgn(s)

βpsKsgn(s)
〉 = n.

(13)
Подставив выражения «новых» операторов (10)

в (13) и взяв полусумму обеих сумм в (13), находим

∑

psτ

[
1

2
cos2 ϕp〈a†psKτ

apsKτ
〉−

− 1

2
sin2 ϕp〈a†psKτ

apsK−τ
〉+ 1√

2
cosϕp sinϕp×

×
(
δS̃0〈a

†
psKτ

b†−p−sK−sgn(s)
+ b−p−sK−sgn(s)

apsKτ
〉+

+δS̃1〈a
†
psKτ

b†−psKsgn(s)
+ b−psKsgn(s)

apsKτ
〉
)
+

+
1

4
cos 2ϕp〈b†psKsgn(s)

bpsKsgn(s)
〉+ 1

2
sin2 ϕp

]
= n.

(14)

Средние значения 〈a†psKτ
apsKτ

〉 и

〈b†psKsgn(s)
bpsKsgn(s)

〉 равны нулю: все уровни од-
ночастичных ферми-возбуждений |psKτ 〉 (элек-
троны) и |psKsgn(s)〉 (дырки) лежат выше µe и µh

и для «новых» квазичастиц состояния не заняты
[9]. Второй и третий члены в (14) также можно
положить равными нулю, поскольку мы можем
воспользоваться произволом в выборе функции ϕp

и ввести для нее условие подобно работе [9]

〈a†psKτ
apsK−τ

〉 = 〈a†psKτ
b†−p−sK−sgn(s)

〉 =

= 〈b−p−sK−sgn(s)
apsKτ

〉 = 〈a†psKτ
b†−psKsgn(s)

〉 =
= 〈b−psKsgn(s)

apsKτ
〉 = 0.

(15)

Таким образом, приходим к равенству

2
∑

p

sin2 ϕp = n. (16)

При выполнении (15) средние 〈Ĥ0〉 и 〈Ĥi〉 равны
нулю. Это означает, что в самосогласованном при-
ближении энергия системы определяется минимиза-
цией числового функционала (12).

Чтобы условие (16) было учтено автоматически,
перейдем от суммирования по p к интегрированию
по q = p/p̃ по аналогии с 3D-случаем [24]

p̃ =
1

p0

√
2πn

νe
, (17)

где

p0 =

√√√√√ 2

νe

∞∫

0

qdq

1 + z2q
, zq = ctgϕq.

Энергия E0, приходящаяся на одну электрон-
дырочную пару, находится путем минимизации
функционала

E0 {zq} =
4

νer2sp
4
0

∞∫

0

q3dq

1 + z2q
−

− 8
√
2

πνersp30

∞∫

0

q2dq

1 + z2q

1∫

0

1 + zqzqξ
1 + z2qξ

×

×
[
K(ξ)− 1

1 + ξ
K̃

(
2
√
ξ

1 + ξ
; r̃0q(1 + ξ)

)]
ξdξ,

(18)

где введено среднее расстояние между электронами

rs =

√
νe
πn

,

K(k) — полный эллиптический интеграл первого ро-
да, введена функция

K̃(k; ρ) =

π/2∫

0

ρdx

ρ
√
1− k2 sin2 x+ 1

,

которая в пределе ρ → ∞ переходит в K(k), и вве-
дено обозначение r̃0 = r0p̃.

В качестве пробных функций выбирались функ-
ции вида

zq = A(1 + q2)α +B (19)

с вариационными параметрами A и B, α ≈ 2 (обыч-
но α = 1.94− 1.97).

Расчет корреляционных поправок, связанных
с многократным рождением и уничтожением
электрон-дырочных пар, проводился по методу
Нозьера – Пайнса [8, 33]. Ранее этим методом нами
была рассчитана корреляционная энергия для
металлической ЭДЖ в гетероструктурах на основе
основе монослоев ДПМ [12, 13]. Существенным от-
личием нынешних расчетов является использование
потенциала (3) также при вычислении корреля-
ционного вклада. Ввиду громоздкости формул и
отсутствия принципиально новых результатов мы
не приводим здесь соответствующие выражения.
Отметим к тому же, что этот вклад в области
малых n оказывается малым по сравнению с обмен-
ным вкладом (по модулю). Типичная зависимость
E0 (после минимизации функционала (12)) от
n представлена на рис. 2 a. Видно, что в случае
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Рис. 2. (В цвете онлайн) a — Зависимость энергии диэлек-

трической ЭДЖ (красная кривая) и металлической ЭДЖ

(светло-синяя кривая) от плотности носителей заряда n в

монослое MoS2 на подложке SiO2 в случае равного засе-

ления долин. Желтой точкой отмечен минимум энергии

металлической ЭДЖ (ее энергия связи со знаком минус).

На вставке показан увеличенный участок хода кривой для

диэлектрической ЭДЖ. b — Фазовая диаграмма металли-

ческой ЭДЖ в той же гетероструктуре. Красная кривая

— кривая сосуществования газ–жидкость, в вершине кото-

рой находится критическая точка (отмечена зеленым цве-

том). Желтая кривая соответствует температурной зави-

симости плотности перехода металл–диэлектрик, расчет-

ные данные взяты из работы [13]. Обозначения: exc. gas

— экситонный газ; EHL — ЭДЖ; e-h plasma — электрон-

дырочная плазма

равного заселения долин энергетически выгодной
оказывается металлическая ЭДЖ. На рис. 2 b при-
ведена фазовая диаграмма металлической ЭДЖ,
расчет которой был проведен в работе [13].

Рис. 3. (В цвете онлайн) a — Зависимость энергии диэлек-

трической ЭДЖ (красная кривая) и металлической ЭДЖ

(светло-синяя кривая) от плотности носителей заряда n

в монослое MoS2 на подложке SiO2 в случае заселения

одной долины. Желтой точкой отмечен минимум энергии

металлической ЭДЖ (ее энергия связи со знаком минус).

На вставке показан увеличенный участок хода кривой для

диэлектрической ЭДЖ. b — Фазовая диаграмма диэлек-

трической ЭДЖ в той же гетероструктуре. Кривая плотно-

сти перехода металл–диэлектрик располагается значитель-

но правее (∼ 1011 − 1012 см−2) и имеет значение только

для области выше синей прямой, когда T > Tc

4. НЕРАВНОЕ ЗАСЕЛЕНИЕ ДОЛИН

В унитарном операторе (8) мы должны явно
учесть различие между долинами при точке K+

(она заселена электрон-дырочными парами с плот-
ностью n+) и при точке K− (плотность пар n−).
Это означает, что в выражении, стоящем в экспо-
ненте (8), нам следует выделить разные функции
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для когерентного спаривания электронов и дырок,
когда они оба находятся в долине при точке K+ или
в долине при точке K−, либо одна частица нахо-
дится в одной долине, а другая частица — в другой
долине. Например, члену γpa

†
p− 1

2K+
b†−p+ 1

2K+
,

который описывает процесс рождения электрон-
дырочной пары в долине при точке K+ с син-
глетным спариванием, следует сопоставить член
γ
(+)
p a†

p− 1
2K+

b†−p+ 1
2K+

, а члену γpa
†
p− 1

2K−
b†−p+ 1

2K−

(рождение пары в долине при точке K−) —
член γ

(−)
p a†

p 1
2K−

b†−p− 1
2K−

; в случае междолинно-

го спаривания — член γ̃pa
†
p+ 1

2K+
b†−p− 1

2K−
или

γ̃pa
†
p− 1

2K−
b†−p+ 1

2K+
. Аналогично для триплетного

спаривания:

δpa
†
p+ 1

2K+
b†−p+ 1

2K+
→ δ(+)

p a†
p+ 1

2K+
b†−p+ 1

2K+
,

δpa
†
p− 1

2K−
b†−p− 1

2K−
→ δ(−)

p a†
p− 1

2K−
b†−p− 1

2K−
,

δpa
†
p± 1

2K∓
b†−p± 1

2K±
→ δ̃pa

†
p± 1

2K∓
b†−p± 1

2Kpm
.

Для процессов уничтожения пар замены произ-
водятся таким же образом.

В соответствии с этими заменами матрица F̂p в
(8) становится зависящей от долинного индекса:

F̂pτ =

(
O Φ̂pτ

Φ̂†
pτ O

)
,

Φ̂p+ = −i

(
δ
(+)
p γ̃p

γ
(+)
p δ̃p

)
,

Φ̂p− = −i

(
δ̃p γ

(−)
p

γ̃p δ
(−)
p

)
.

Рассмотрим синглетное спаривание. «Новые»
операторы выражаются через «старые» следующим
образом:




αpsK+

αpsK−

β†
−p−sK−sgn(s)


 = Msgn(s)




apsK+

apsK−

b†−p−sK−sgn(s)


 , (20)

где матрица поворота Msgn(s) зависит от двух уг-

лов (она приведена в Приложении Б). Угол φ
(sgn(s))
p

определяет положение оси вращения в плоскости xy

(она лежит под углом −φ
(sgn(s))
p к оси x, причем

0 < φ
(sgn(s))
p < π/2), а угол ϕ

(sgn(s))
p является углом

поворота вокруг нее. Эти величины выражаются че-

рез введенные нами функции следующим образом:

ϕ(±)
p =

√
γ̃2
p + γ

(∓)2
p

2
,

cosφ(+)
p =

γ
(−)
p√

γ̃2
p + γ

(−)2
p

,

cosφ(−)
p =

γ̃p√
γ̃2
p + γ

(+)2
p

.

(21)

Для триплетного спаривания, когда вместо
β†
−p−sK−sgn(s)

и b†−p−sK−sgn(s)
в (20) стоят соответ-

ственно β†
−psKsgn(s)

и b†−psKsgn(s)
, функции φ

(sgn(s))
p

и ϕ
(sgn(s))
p выберем так, чтобы матрица Msgn(s)

осталась той же:

ϕ(±)
p =

√
δ̃2p + δ

(±)2
p

2
,

cosφ(+)
p =

δ̃p√
δ̃2p + δ

(+)2
p

,

cosφ(−)
p =

δ
(−)
p√

δ̃2p + δ
(−)2
p

.

(22)

Соотношения (21) и (22) раскрывают взаимную
зависимость углов ϕ

(sgn(s))
p и φ

(sgn(s))
p соответственно

для синглетного и триплетного типа спаривания.
Выражения (10) обобщаются на случай неравно-

го заселения долин следующим образом:

αpsKτ
=

1

2

(
1 + τ cos 2φ(sgn(s))

p +

+
(
1− τ cos 2φ(sgn(s))

p

)
cosϕ(sgn(s))

p

)
apsKτ

+

+
1

2
sin 2φ(sgn(s))

p

(
cosϕ(sgn(s))

p − 1
)
apsK−τ

+

+

√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p

2
sinϕ(sgn(s))

p ×

×
(
δS̃0b

†
−p−sK−sgn(s)

+ δS̃1b
†
−psKsgn(s)

)
,

βpsKsgn(s)
= cosϕ(sgn(s))

p bpsKsgn(s)
−

− sinϕ(sgn(s))
p

∑

τ

√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p

2
×

×
(
δS̃0a

†
−p−sKτ

+ δS̃1a
†
−psKτ

)
.

(23)

Если положить φ
(sgn(s))
p ≡ π/4, то мы возвращаемся

к формулам (10).
Отметим особенность «новых» квазичастиц, сле-

дующую из формул (20)–(23). Для разных проекций

10 ЖЭТФ, вып. 5 (11)
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спина s спаривание электрона и дырки (как син-
глетное, так и триплетное) происходит по-разному
— они описываются разными поворотами. Это яв-
ляется отражением того факта, что ансамбль «ста-
рых» квазичастиц исходно был частично спин-
поляризованным (число дырок со спином вверх не
равно числу дырок со спином вниз при неравном за-
селении долин).

Преобразованный гамильтониан Ĥ = SĤS† име-
ет вид

Ĥ = Ũ
{
ϕ(±)
p , φ(±)

p

}
+ Ĥ0 + Ĥi − µn. (24)

Первый член в (24) является обобщением числового
функционала (12)

Ũ
{
ϕ(±)
p , φ(±)

p

}
=
∑

ps

εp sin2 ϕ(sgn(s))
p −

−
∑

pp′s

Vp−p′

[
1

2

(
1 + cos2

(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

))
×

× sin2 ϕ(sgn(s))
p sin2 ϕ

(sgn(s))
p′ +

+ cos
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
×

× cosϕp sinϕp cosϕp′ sinϕp′ ] . (25)

Операторы Ĥ0 и Ĥi приведены в Приложении В.
При выполнении равенств (15) условие (16) в

случае неравного заселения долин принимает вид
∑

ps

sin2 ϕ(sgn(s))
p = n. (26)

Чтобы учесть соотношение между плотностями
носителей заряда n+ и n−, принадлежащими доли-
нам при точках K+ и K−, соответственно, необхо-
димо переписать (26) более детально [согласно при-
мечанию 1)]
∑

ps

〈α†
psK±

αpsK±〉 =
∑

p

〈β†
p± 1

2K±
βp± 1

2K±
〉 = n±.

(27)
После подстановки (23) в (27) получаем равенства

∑

ps

sin2 φ(sgn(s))
p sin2 ϕ(sgn(s))

p = n+,

∑

ps

cos2 φ(sgn(s))
p sin2 ϕ(sgn(s))

p = n−.
(28)

Перейдем от суммирования по p к интегрирова-
нию по q = p/p̃. Величина p̃ определяется по соот-
ношению (17) с p0, теперь равным

p0 =
1√
νe

√√√√√
∞∫

0

qdq

1 + z2q+
+

∞∫

0

qdq

1 + z2q−

с функциями zq± = ctgϕ
(±)
q .

Энергия электрон-дырочной пары определяется
минимизацией функционала

E0

{
zq+, zq− ; φ

(+)
q , φ(−)

q

}
=

=
2

νer2sp
4
0

∑

s

∞∫

0

q3dq

1 + z2qsgn(s)
−

− 2
√
2

πνersp30

∑

s

∞∫

0

q2dq

1 + z2qsgn(s)

1∫

0

1

1 + z2qξsgn(s)
×

×
(
1 + cos2

(
φ(sgn(s))
q − φ

(sgn(s))
qξ

)
+

+2 cos
(
φ(sgn(s))
q − φ

(sgn(s))
qξ

)
zqsgn(s)zqξsgn(s)

)
×

×
[
K(ξ)− 1

1 + ξ
K̃

(
2
√
ξ

1 + ξ
; r̃0q(1 + ξ)

)]
ξdξ.

(29)

Пробные функции zq± выбираются аналогично
(19) соответственно с вариационными параметрами
A± и B±. Функции φ

(±)
q выбираются согласно со-

отношениям (21) или (22) [с точностью до переобо-
значений оба соотношения приводят к одинаковому
результату]

φ(±)
q = arccos

(
arcctg

[
A(±)(1 + q2)α +B(±)

]
√
2 arcctg [A±(1 + q2)α +B±]

)
.

(30)
При этом использовано предположение о подобии
функций γ̃p и γ

(±)
p (δ̃p и δ

(±)
p ).

Значения параметров A(±) и B(±) ограничены по
отношению к значениям параметров A± и B± усло-
вием непревышения дроби в (30) единицы. Также
они ограничены условиями (28).

Корреляционные поправки считаются таким же
способом, что и при равном заселении долин. Ввиду
их малости мы считаем такое приближение допусти-
мым.

5. ПЕРЕХОД МЕЖДУ МЕТАЛЛИЧЕСКОЙ И
ДИЭЛЕКТРИЧЕСКОЙ ЭДЖ

Как показывают численные расчеты (см. рис. 2),
при равном заселении долин металлическая ЭДЖ
в монослойных гетероструктурах на основе ДПМ
всегда оказывается более энергетически выгодной,
чем диэлектрическая ЭДЖ, что согласуется с наши-
ми предыдущими результатами [12, 13]. Однако из
работы [13] также можно увидеть, что имеется су-
щественная зависимость энергии связи металличе-
ской ЭДЖ от числа долин: для однодолинного полу-
проводника (при условии спинового вырождения и
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Рис. 4. (В цвете онлайн) Вращающийся диск с перфорированной алмазной мембраной толщиной в несколько микрон,

позади которого расположен столик с облучаемым образцом (выделен цветом морской волны). Отверстия в мембране

имеют ось вращения C2. Одна половина диска представляет собой поляризатор для правополяризованного света, а вторая

половина — поляризатор для левополяризованного света. Массив отверстий одного поляризатора переходит в таковой

другого поляризатора операцией зеркального отражения относительно плоскости, проходящей через разделяющий их

диаметр (показан штрихами). Теоретическое исследование оптического отклика неподвижной свободно висящей алмаз-

ной мембраны с двумерным периодическим массивом отверстий с осью вращения C2 для инфракрасных приложений

было проведено в работе [36]

электронов, и дырок) она превосходит энергию свя-
зи экситона лишь на 9%. Это наводит на мысль, что
дальнейшее уменьшение кратности вырождения за
счет снятия спинового вырождения для дырок при-
ведет к еще меньшему значению энергии связи ме-
таллической ЭДЖ.

Введем степень циркулярной поляризации света

Pe =
|I+ − I−|
I+ + I−

, (31)

где I+ и I− — интенсивности право-поляризованной
и лево-поляризованной компонент света, соответ-
ственно. Значение Pe = 0 отвечает случаю линейной
поляризации или неполяризованному свету, а Pe = 1

— полностью циркулярно-поляризованному свету. В
определении (31) поставлен модуль, поскольку наша
задача инвариантна относительно двойной замены
I+ ⇄ I− (важна пропорция заселенностей долин).

В численных расчетах удобно оперировать эф-
фективным числом долин для электронов

ν∗e = 1+min

{
n−
n+

,
n+

n−

}
. (32)

При преобладании оптических переходов в долине
точки K+ к ним добавляется относительно меньшая
доля переходов в долине точки K−: первые дают 1
в ν∗e , а вторые — отношение заселенностей n−/n+

(n+ > n−). Наоборот, если переходы преобладают
в долине точки K−, они дают 1, а переходы в до-
лине точки K+ — отношение заселенностей n+/n−
(n− > n+).

Воспользовавшись зависимостью n± ∝ I±, пере-
пишем определение (31) через заселенности

Pe =
|n+ − n−|
n+ + n−

. (33)

Тогда эффективное число долин для электронов
равно

ν∗e =
2

1 + Pe
. (34)

Эффективное число долин для дырок всегда вдвое
меньше, чем для электронов, из-за снятого вырож-
дения по спину:

ν∗h =
1

1 + Pe
. (35)

Численные расчеты показали, что для ряда мо-
нослоев ДПМ и гетероструктур на их основе при
степени циркулярной поляризации возбуждающего
света Pe, стремящейся к 1, металлическая ЭДЖ пе-
рестает существовать (ее энергия связи становится
меньше энергии связи экситона). При этом энергия
связи диэлектрической ЭДЖ уменьшается пример-
но на треть, но она остается энергетически выгодной
по сравнению с экситоном (см. рис. 3).
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Отсюда следует, что при некоторой разнице в
заполнении долин, когда Pe лежит между 0 и 1,
энергии связи обоих типов ЭДЖ сравниваются. Это
означает, что имеется пороговое значение степени
циркулярной поляризации возбуждающего излуче-
ния Pe0, ниже которого существует металлическая
ЭДЖ, а выше — диэлектрическая ЭДЖ. Например,
наши расчеты показали, что для MoS2 Pe0 = 0.45.

Для экспериментального наблюдения фазового
перехода между двумя типами ЭДЖ можно ис-
пользовать несколько схем. Первая схема с двумя
источниками: один правополяризованного излуче-
ния, другой — левополяризованного. Изменение ин-
тенсивности обоих источников осуществляется син-
хронно так, чтобы суммарная интенсивность оста-
валась постоянной. Второй вариант — использовать
один источник линейно-поляризованного света. Луч
от него разделить на два луча, один из которых уси-
лить с модуляцией интенсивности во времени, а за-
тем сложить его со вторым (неусиленным). Таким
путем можно получить излучение с модулированной
во времени Pe. Также можно использовать электро-
оптический преобразователь — ячейку Поккельса.
Тогда модуляция Pe задается переменным электри-
ческим полем.

Для относительно малых частот модуляции (де-
сятки и сотни Герц) помимо ячейки Поккельса мож-
но также использовать вращающийся поляризатор
в форме диска, одна половина которого преобразу-
ет лазерное излучение в правополяризованный свет,
а вторая половина — в левополяризованный. Пят-
но падающего излучения смещено от оси диска (см.
рис. 4). Когда луч полностью падает на одну из двух
половин, прошедший свет имеет Pe, близкую к 1. Из-
менение степени циркулярной поляризации прошед-
шего света происходит на интервале времени, когда
граница между двумя поляризаторами перемещает-
ся по пятну падающего на диск излучения (при де-
лении пятна пополам можно считать, что прошед-
ший свет не является циркулярно поляризованным).

Превышение Pe порогового значения Pe0 будет
приводить к распаду капель металлической ЭДЖ с
образованием более «рыхлой» фазы — диэлектри-
ческой ЭДЖ. Наоборот, при уменьшении Pe, когда
Pe станет меньше Pe0, будут вновь образовываться
капли металлической ЭДЖ.

При переходе между двумя типами ЭДЖ каче-
ственно меняется спектр люминесценции. Ширина
линии ЭДЖ порядка энергии Ферми EF — при низ-
ких температурах она равна EF с хорошей точно-

стью, в то время как при комнатной температуре
может превосходит ее примерно вдвое [35]. Метал-
лической ЭДЖ соответствует широкая линия, а ди-
электрической — достаточно узкая (в меру мало-
сти равновесной плотности). Таким образом, пере-
ход через пороговое значение степени циркулярной
поляризации возбуждающего света Pe0 должен со-
провождаться резким изменением ширины линии,
отстоящей от экситонной линии в красную сторону:
при Pe < Pe0 линия широкая, а при Pe > Pe0 линия
узкая.

При анализе формы линии фотолюминесценции
ЭДЖ обычно используется стандартное выражение
для интенсивности [37–40]

I(ω) =A

∫ ∫
De(Ee)Dh(Eh)fe(Ee)fh(Eh)×

× δ (Ee + Eh + EgL − Ω− ω) dEedEh,

(36)

где De и Dh — плотности состояний в зоне проводи-
мости и валентной зоне, соответственно, fe и fh —
фермиевские функции для электронов и дырок, Ee

и Eh — энергии электронов и дырок, отсчитанные от
краев соответствующих зон в жидкости, EgL — вели-
чина перенормированной зонной щели в области об-
разца, занимаемой жидкостью, EgL = E

(0)
g +E0−EF

(E(0)
g — значение неперенормированной зонной ще-

ли, E0 — энергия ЭДЖ на одну электрон-дырочную
пару, EF — энергия Ферми электронов и дырок), Ω
— частота фонона, испускаемого при электронном
переходе. Константа A имеет размерность, соответ-
ствующую размерности интенсивности, измеряемой
на эксперименте. В случае прямозонных полупро-
водников, коими являются монослои ДПМ, наибо-
лее вероятными являются переходы без участия фо-
нонов, поэтому можно положить Ω = 0.

В идеализированной картине параболических
зон вблизи экстремумов для 2D-случая значитель-
но упрощаются расчеты по формуле (36). Интенсив-
ность I(ω) находится аналитически [35]

I(ω) =
A

π2
νeνhmemh×

×

(
e

2πnL
(1+σ)νeT − 1

)(
e

2πσnL
(1+σ)νhT − 1

)
θ (ω − EgL)

e(ω−EgL)/T −
(
e

2πnL
(1+σ)νeT − 1

)(
e

2πσnL
(1+σ)νhT − 1

)×

×
{
T ln

[(
e(ω−EgL)/T + e

2πnL
(1+σ)νeT − 1

)
×

×
(
e(ω−EgL)/T + e

2πσnL
(1+σ)νhT − 1

)]
−

−νh + σνe
1 + σ

2πnL

νeνh
− ω + EgL

}
.

(37)
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Результат расчетов профиля линий в спектре фо-
толюминесценции по формуле (37) для монослоя
MoS2 приведены на рис. 5. Экситонная линия не
рассчитывалась (ее положение показано желтыми
штриховыми линиями по энергии связи экситона).

При характерных для образования металличе-
ской ЭДЖ интенсивностях возбуждающего света
диэлектрическая ЭДЖ скорее всего будет запол-
нять весь образец, а не формироваться в виде от-
дельных капель, между которыми находится экси-
тонный газ. В таком случае свободные экситоны от-
сутствуют, как и экситонная линия в спектре фо-
толюминесценции. Однако имеется линия рекомби-
нации диэлектрической ЭДЖ, которая может быть
очень похожа по своему профилю интенсивности на
экситонную линию, но она смещена в красную сто-
рону на величину энергии связи диэлектрической
ЭДЖ по отношению к свободному экситону.

При интенсивностях фотовозбуждения, когда
плотность рождаемых электрон-дырочных пар n

заметно превосходит равновесную плотность ди-
электрической ЭДЖ n

(d)
0 , «избыточные» электрон-

дырочные пары конденсируются в капли металли-
ческой ЭДЖ, понижая плотность диэлектрической
ЭДЖ до n

(d)
0 . Возникает динамическое равнове-

сие между каплями металлической ЭДЖ и диэлек-
трической ЭДЖ, занимающей всю остальную пло-
щадь образца, — скорость конденсации электрон-
дырочных пар в капли металлической ЭДЖ равна
скорости их испарения.

Такое сосуществование двух типов ЭДЖ приво-
дит к существованию обеих линий в спектре фо-
толюминесценции (см. рис. 5 c). Расчеты показа-
ли, что линии хорошо спектроскопически различи-
мы вплоть до температур, сравнимых с комнатной.
Линия рекомбинации металлической ЭДЖ смещена
в красную сторону по отношению к линии рекомби-
нации диэлектрической ЭДЖ и между ними всегда
имеется провал интенсивности вследствие того, что
пороговое значение частоты с красной стороны EgL

для обоих типов ЭДЖ с хорошей точностью равно
энергии Ферми металлической ЭДЖ (энергия Фер-
ми диэлектрической ЭДЖ мала по сравнению с ней,
а энергии жидкости E0 близки).

Наблюдение отдельно стоящей линии диэлек-
трической ЭДЖ может оказаться весьма пробле-
матичным из-за малого значения n

(d)
0 — электрон-

дырочные пары не успевают сконденсироваться в
эту фазу. Существует поэтому естественный порог
по интенсивности, начиная с которого появляется
соответствующая линия в спектре фотолюминесцен-
ции. При этом плотность n может сильно превосхо-

дить n
(d)
0 , что и приводит к указанному выше сосу-

ществованию двух типов ЭДЖ и характерному для
него профилю линии.

Экспериментальные исследования ЭДЖ в моно-
слойных гетероструктурах на основе ДПМ [42–45],
по-видимому, проведены с низкой степенью цирку-
лярной поляризации или с линейной поляризаци-
ей возбуждающего света, когда энергетически вы-
годной оказывается металлическая ЭДЖ. Экспери-
менты убедительно продемонстрировали металли-
ческий характер наблюдавшейся фазы. Мы пред-
сказываем, что, если использовать для возбуждения
образца свет с достаточно высокой степенью цирку-
лярной поляризации, возникнет качественно новый
профиль соответствующей линии, описанный нами
выше.

Наконец отметим, что фазовые диаграммы обо-
их типов ЭДЖ становятся зависящими от значе-
ния степени циркулярной поляризации Pe, т.е. они
представляют собой поверхности в пространстве
(n, Pe, T ). Как показали наши расчеты для MoS2,
равновесная плотность диэлектрической ЭДЖ из-
меняется почти в 1.5 раза при изменении Pe от
Pe0 до 1. Однако на эксперименте такие изменения
практически не заметны. Энергия связи изменяется
с 367 мэВ до 353 мэВ, а критическая температура
— с 525 K до 504 K (второе значение представлено
на рис. 3 b). Последнее хорошо измеряется на экс-
перименте, однако относительное изменение все же
весьма мало́. Такая картина типична для монолоев
ДПМ. По нашему мнению, в свете этого построе-
ние фазовых диаграмм в виде поверхностей выгля-
дит несколько избыточным. В особенности это ста-
новится ясным, если принять во внимание, что точ-
ность расчетов все же не позволяет различать столь
малые относительные изменения, какие получаются
для энергии связи и критической температуры.

6. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В данной работе мы показали, что диэлектри-
ческая ЭДЖ оказывается возможной в моносло-
ях ДПМ и гетероструктурах на их основе благо-
даря когерентному спариванию электронов и ды-
рок. Для построения правильного нулевого прибли-
жения использовано адаптированное соответствую-
щим образом каноническое преобразование. Числен-
ными расчетами показано, что в случае равного за-
селения долин металлическая ЭДЖ более энерге-
тически выгодна, чем диэлектрическая ЭДЖ. Од-
нако в случае неравного заселения долин, когда
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Рис. 5. (В цвете онлайн) Расчет линий рекомбинации ЭДЖ в спектре фотолюминесценции монослоя MoS2 для четырех

значений температуры. Желтыми и фиолетовыми пунктирными линиями отмечены соответственно положения линии

экситона и края непрерывного спектра. Энергия связи экситона вычислена вариационно и равна 321 мэВ. Эффектив-

ные массы носителей заряда (m∗
e = 0.55m0, m

∗
h = 0.56m0, m0 — масса свободного электрона) и значение зонной щели

(E
(0)
g = 2.48 эВ) взяты из работы [41]. a — Профиль линии рекомбинации металлической ЭДЖ для Pe = 0. b — Профиль

линии рекомбинации диэлектрической ЭДЖ для Pe = 1. c — Результирующий профиль в случае сосуществования обоих

типов ЭДЖ для Pe = 0.5. Доля электрон-дырочных пар в металлической фазе принята равной 0.2 от общего числа

пар (она зависит от интенсивности фотовозбуждения — насколько сильнее накачка по сравнению с оптимальной, когда

имеется точное совпадение плотности фотовозбужденных носителей заряда с равновесной плотностью диэлектрической

ЭДЖ)

разница между заселенностями долин достаточно
велика, более энергетически выгодной становится
диэлектрическая ЭДЖ. Это происходит при пре-
вышении порогового значения степени циркуляр-
ной поляризации возбуждающего света. Нами так-
же вкратце описаны возможные способы экспери-
ментального наблюдения перехода металлическая
ЭДЖ–диэлектрическая ЭДЖ.

Благодарности. Автор очень благодарен сво-
ему учителю А. П. Силину за вдохновение на эту
работу. Автор выражает С. Г. Тиходееву глубокую
признательность за плодотворные дискуссии. Рабо-
та поддержана Фондом развития теоретической фи-
зики и математики «БАЗИС» (грант № 20-1-3-68-1).
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Приложение А

Оператор Ĥ0 содержит члены, билинейные по фермиевским операторам (в отличие от работы [9] здесь
учтено, что me 6= mh, и учтена специфика зонной структуры монослоев ДПМ):

Ĥ0 =
1

2

∑

psτ

{[
cos 2ϕp

(
1

2
ξp − Vp

)
+ sin 2ϕpṼp

](
a†psKτ

apsKτ
+ b†psKsgn(s)

bpsKsgn(s)

)
−

−
[
ξp sin2 ϕp + cos 2ϕpVp − sin 2ϕpṼp

]
a†psKτ

apsK−τ
+

1

2
δξp

(
a†psKτ

apsKτ
− b†psKsgn(s)

bpsKsgn(s)

)
+

+ξepa
†
psKτ

apsKτ

}
+

1√
2

∑

psτ

[
sin 2ϕp

(
1

2
ξp − Vp

)
− cos 2ϕpṼp

] (
a†psKτ

b†−p−sK−sgn(s)
+ b−p−sK−sgn(s)

apsKτ

)
,

где введены обозначения ξp = εp − µ, ξe,hp = εe,hp − µe,h (ξp ≡ ξep + ξhp), δξp = ξep − ξhp,

Vp =
∑

p′

Vp−p′ sin2 ϕp′ и Ṽp =
∑

p′

Vp−p′ cosϕp′ sinϕp′ .

Оператор Ĥi содержит четверные комбинации ферми-операторов:

Ĥi =
1

4

∑

pp′k

ss′ττ ′

Vk

{
1

2
(γp, p−k + 1) (γp′, p′+k + 1) a†psKτ

a†p′s′Kτ′
ap′+ks′Kτ′ap−ksKτ

+

+
1

2
(γp, p−k − 1) (γp′, p′+k + 1)a†psKτ

a†p′s′Kτ′
ap′+ks′Kτ′ap−ksK−τ

+

+
1

2
(γp, p−k + 1) (γp′, p′+k − 1)a†psKτ

a†p′s′Kτ′
ap′+ks′K−τ′ap−ksKτ

+

+
1

2
(γp, p−k − 1) (γp′, p′+k − 1)a†psKτ

a†p′s′Kτ′
ap′+ks′K−τ′ap−ksK−τ

+

+
1

2
γp, p−kγp′, p′+kb

†
psKsgn(s)

b†p′s′Ksgn(s′)
bp′+ks′Ksgn(s′)

bp−ksKsgn(s)
−

− (γp, p−k + 1) γp′, p′+ka
†
psKτ

b†p′s′Ksgn(s′)
bp′+ks′Ksgn(s′)

ap−ksKτ
−

− (γp, p−k − 1) γp′, p′+ka
†
psKτ

b†p′s′Ksgn(s′)
bp′+ks′Ksgn(s′)

ap−ksK−τ
+

+
√
2 (γp, p−k + 1) γ̃p′, p′+k

[
a†psKτ

a†p′s′Kτ′
b†−p′−k−s′K−sgn(s′)

ap−ksKτ
+ H.c.

]
+

+
√
2 (γp, p−k − 1) γ̃p′, p′+k

[
a†psKτ

a†p′s′Kτ′
b†−p′−k−s′K−sgn(s′)

ap−ksK−τ
+ H.c.

]
−

−
√
2γp, p−kγ̃p′, p′+k

[
a†p′s′Kτ′

b†−p′−k−s′K−sgn(s′)
b†psKsgn(s)

bp−ksKsgn(s)
+ H.c.

]
+

+ γ̃p, p−kγ̃p′, p′+k

[
a†psKτ

a†p′s′Kτ′
b†−p′−k−s′K−sgn(s′)

b†−p+k−sK−sgn(s)
+

+a†psKτ
b†−p+k−sK−sgn(s)

bp′+k−s′K−sgn(s′)
a−p′s′Kτ′ + H.c.

]}
.

Здесь, как и в работе [9], введены функции

γp, p′ = cos (ϕp − ϕp′) и γ̃p, p′ = sin (ϕp′ − ϕp) .

Учитывая, что sinϕp ∼ √
n и cosϕp ∼ 1 − O(n) (согласно условию (16)), находим γp, p′ ∼ 1 − O(n) и

γ̃p, p′ ∼ √
n [9]. Отсюда получаем, что члены, ответственные за «переброс» электрона из одной долины в

другую, подавлены как γp, p−k − 1 ∼ n, а члены с двойным междолинным «перебросом» электрона подав-
лены как (γp, p−k − 1) (γp′, p′+k − 1) ∼ n2.
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Приложение Б

Матрица поворота в (20) равна

Msgn(s) ≡ M±

(
ϕ(±)
p , φ(±)

p

)
=

=




cos2 φ
(±)
p + sin2 φ

(±)
p cosϕ

(±)
p cosφ

(±)
p sinφ

(±)
p

(
cosϕ

(±)
p − 1

)
sinφ

(±)
p sinϕ

(±)
p

cosφ
(±)
p sinφ

(±)
p

(
cosϕ

(±)
p − 1

)
sin2 φ

(±)
p + sin2 φ

(±)
p cosϕ

(±)
p cosφ

(±)
p sinϕ

(±)
p

− sinφ
(±)
p sinϕ

(±)
p − cosφ

(±)
p sinϕ

(±)
p cosϕ

(±)
p


 .

Здесь, как и в основном тексте статьи, ± совпадает с sgn(s).

Приложение В

Оператор Ĥ0 в выражении (24) есть

Ĥ0 =
1

2

∑

psτ

{(
1− τ cos 2φ(sgn(s))

p

)(1

2
ξp − V(1)

ps

)
cos2 ϕ(sgn(s))

p −
√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p

(√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p ×

×1

2
ξp − Vpsτ

)
sin2 ϕ(sgn(s))

p −
(
1 + τ cos 2φ(sgn(s))

p

)
V(2)
ps + τ sin 2φ(sgn(s))

p cosϕ(sgn(s))
p V(3)

ps +

+
(
1− τ cos 2φ(sgn(s))

p

)
sin 2ϕ(sgn(s))

p V(4)
ps − 4τ sin 2φ(sgn(s))

p sinϕ(sgn(s))
p V(5)

ps +
1

2

(
1− τ cos 2φ(sgn(s))

p

)
δξp+

+
(
1 + τ cos 2φ(sgn(s))

p

)
ξe
}
a†psKτ

apsKτ
+

1

2

∑

psτ

{
− sin 2φ(sgn(s))

p

[
ξp sin2 ϕ(sgn(s))

p + cos2 ϕ(sgn(s))
p V(1)

ps −

−V(2)
ps − sin 2φ(sgn(s))

p V(4)
ps

]
+

√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p sin2 ϕ(sgn(s))

p Vps−τ + cos 2φ(sgn(s))
p

(
cosϕ(sgn(s))

p V(3)
ps −

−4 sinϕ(sgn(s))
p V(5)

ps

)}
a†psKτ

apsK−τ
+
∑

ps

{
1

2
ξp − V(1)

ps − cos2 ϕ(sgn(s))
p V(2)

ps +
1√
2

(
sinφ(sgn(s))

p Ṽps++

+cosφ(sgn(s))
p Ṽps−

)
sin 2ϕ(sgn(s))

p − 1

2
δξp

}
b†p−sK−sgn(s)

bp−sK−sgn(s)
+

1√
2

∑

psτ

[√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p ×

×
(
1

2
ξp − V(1)

ps − 1

2
V(2)
ps

)
sin 2ϕ(sgn(s))

p +
1

2
τ

√
1 + τ cos 2φ

(sgn(s))
p sinϕ(sgn(s))

p V(3)
ps −

√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p ×

× cos 2ϕ(sgn(s))
p V(4)

ps + τ

√
1 + τ cos 2φ

(sgn(s))
p cosϕ(sgn(s))

p V(5)
ps

](
a†psKτ

b†−p−sK−sgn(s)
+ b−p−sK−sgn(s)

apsKτ

)
,

где введены функции

V(1)
ps =

∑

p′

Vp−p′ cos2
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
sin2 ϕ

(sgn(s))
p′ ,

V(2)
ps =

∑

p′

Vp−p′ sin2
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
sin2 ϕ

(sgn(s))
p′ ,

V(3)
ps =

∑

p′

Vp−p′ sin 2
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
sin2 ϕ

(sgn(s))
p′ ,

V(4)
ps =

∑

p′

Vp−p′ cos
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
cosϕ

(sgn(s))
p′ sinϕ

(sgn(s))
p′ ,

V(5)
ps =

∑

p′

Vp−p′ sin
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
cosϕ

(sgn(s))
p′ sinϕ

(sgn(s))
p′ ,

Vpsτ =
∑

p′

Vp−p′

√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p sin2 ϕ

(sgn(s))
p′ ,

Ṽpsτ =
∑

p′

Vp−p′

√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p cosϕ

(sgn(s))
p′ sinϕ

(sgn(s))
p′ .
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Оператор Ĥi в выражении (24) есть

Ĥi =
1

4

∑

pp′k

ss′ττ ′

Vk

{
1

2
F (+)

sτ (p, p− k)F (+)
s′τ ′ (p

′, p′ + k) a†psKτ
a†p′s′Kτ′

ap′+ks′Kτ′ap−ksKτ
+

+
1

2
F (+)

sτ (p, p− k)F (−)
s′τ ′ (p

′, p′ + k) a†psKτ
a†p′s′Kτ′

ap′+ks′K−τ′ap−ksKτ
+

+
1

2
F (−)

sτ (p, p− k)F (+)
s′τ ′ (p

′, p′ + k) a†psKτ
a†p′s′Kτ′

ap′+ks′Kτ′ap−ksK−τ
+

+
1

2
F (−)

sτ (p, p− k)F (−)
s′τ ′ (p

′, p′ + k) a†psKτ
a†p′s′Kτ′

ap′+ks′K−τ′ap−ksK−τ
+

+
1

2
γp, p−k, sγp′, p′+k, sb

†
p−sK−sgn(s)

b†p′−s′K−sgn(s′)
bp′+k−s′K−sgn(s′)

bp−k−sK−sgn(s)
−

−F (+)
sτ (p, p− k) γp′, p′+k, s′a

†
psKτ

b†p′−s′K−sgn(s′)
bp′+k−s′K−sgn(s′)

ap−ksKτ
−

−F (−)
sτ (p, p− k) γp′, p′+k, s′a

†
psKτ

b†p′−s′K−sgn(s′)
bp′+k−s′K−sgn(s′)

ap−ksK−τ
+

+
√
2F (+)

sτ (p, p− k) γ̃p′, p′+k, s′, τ ′

[
a†psKτ

a†p′s′Kτ′
b†−p′−k−s′K−sgn(s′)

ap−ksKτ
+ H.c.

]
+

+
√
2F (−)

sτ (p, p− k) γ̃p′, p′+k, s′, τ ′

[
a†psKτ

a†p′s′Kτ′
b†−p′−k−s′K−sgn(s′)

ap−ksK−τ
+ H.c.

]
−

−
√
2γp, p−k, sγ̃p′, p′+k, s′, τ ′

[
a†p′s′Kτ′

b†−p′−k−s′K−sgn(s′)
b†p−sK−sgn(s)

bp−k−sK−sgn(s)
+ H.c.

]
+

+ γ̃p, p−k, s, τ γ̃p′, p′+k, s′, τ ′

[
a†psKτ

a†p′s′Kτ′
b†−p′−k−s′K−sgn(s′)

b†−p+k−sK−sgn(s)
+

+a†psKτ
b†−p+k−sK−sgn(s)

bp′+k−s′K−sgn(s′)
a−p′s′Kτ′ + H.c.

]}
,

где введены функции

F (±)
sτ (p, p′) =

√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p

√
1∓ τ cos 2φ

(sgn(s))
p−k γ′

p, p′, s±

±
√
1 + τ cos 2φ

(sgn(s))
p

√
1± τ cos 2φ

(sgn(s))
p′ cos

(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
±

± τ sin
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

) [√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p

√
1± τ cos 2φ

(sgn(s))
p′ cosϕ(sgn(s))

p ∓

∓
√
1 + τ cos 2φ

(sgn(s))
p

√
1∓ τ cos 2φ

(sgn(s))
p−k cosϕ

(sgn(s))
p′

]
,

γp, p′, s = cos
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
sinϕ(sgn(s))

p sinϕ
(sgn(s))
p′ + cosϕ(sgn(s))

p cosϕ
(sgn(s))
p′ ,

γ′
p, p′, s = sinϕ(sgn(s))

p sinϕ
(sgn(s))
p′ + cos

(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
cosϕ(sgn(s))

p cosϕ
(sgn(s))
p′ ,

γ̃p, p′, s, τ =

√
1− τ cos 2φ

(sgn(s))
p γ̃p, p′, s − τ

√
1 + τ cos 2φ

(sgn(s))
p sin

(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
sinϕ

(sgn(s))
p′ ,

γ̃p, p′, s = cos
(
φ(sgn(s))
p − φ

(sgn(s))
p′

)
cosϕ(sgn(s))

p sinϕ
(sgn(s))
p′ − sinϕ(sgn(s))

p cosϕ
(sgn(s))
p′ .
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Rossier, Phys. Rev. B 88, 245436 (2013).
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