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Рассмотрен механизм влияния электрического поля на переход металл–изолятор с образованием сверх-
структуры, предполагающий включение в модель перехода полевой модуляции электронного спектра. На
основе модифицированной модели проведена интерпретация экспериментальных данных, полученных для
эффекта переключения в двуокиси ванадия.
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Проблема влияния электрического поля на фазовый
переход металл–изолятор (ПМИ) уже достаточно давно
привлекает внимание исследователей [1–5]. Очевидно,
что исследования эффекта сильного поля весьма инфор-
мативны с точки зрения определения механизмов ПМИ.
Кроме того, безусловно, перспективна идея практическо-
го использования ПМИ в микро- и оптоэлектронике.

Для многих оксидов переходных металлов, в частно-
сти для двуокиси ванадия, вопрос о механизме ПМИ
продолжает оставаться предметом дискуссий. Традици-
онно рассматриваются две альтернативные модели [6,7]:
структурный фазовый переход (для одномерных си-
стем — переход Пайерлса) и электронный переход
Мотта. В недавних экспериментах по изучению эффекта
переключения в сандвич-структуре на основе двуокиси
ванадия нами было обнаружено [8,9], что при низких
окружающих температурах на фоне джоулева разогрева
канала существенно влияние сильнополевых эффектов,
когда температура при переключении значительно мень-
ше равновесной температуры ПМИ (рис. 1), а мак-
симальная концентрация свободных носителей на 1–2
порядка меньше критической моттовской концентра-
ции (≤ 1019 cm−3 для VO2). Этот результат позволяет
предположить, что в достаточно сильных электрических
полях, реализуемых в сандвич-переключателе на осно-
ве VO2, наблюдается прямая зависимость температуры
ПМИ от поля.

В отличие от квазиодномерных (пайерлсовcких) си-
стем с несоизмеримой сверхструктурой двуокись ва-
надия не обладает проводимостью, связанной с кол-
лективными степенями свободы, — волной зарядовой
плотности (ВЗП) [10,11]. Но при этом деформация ВЗП
(например, в электрическом поле) может приводить к
изменению концентрации свободных носителей, вслед-
ствие чего возмущения ВЗП влияют на проводимость
материала даже в поляx ниже поpoгового [11]. В рамках
такого подхода в настоящей работе рассматривается
механизм прямого влияния поля на переход, который
предполагает включение в модель ПМИ с образова-

нием сверхструктуры полевой модуляции электронного
спектра.

Зона проводимости VO2 в металлическом состоянии
образуется благодаря перекрытию волновых функций
3d-состояний атомов ванадия, расположенных в виде
параллельных цепочек вдоль кристаллической оси C.
Механизм ПМИ с образованием сверхструктуры в дву-
окиси ванадия связывают с пайерлсовской неустойчиво-
стью одномерной a1-зоны (c симметрией x2 − y2), так
как известно, что расстояние между катионами вдоль
кристаллической оси C значительно меньше расстоя-
ния между соседями в перпендикулярных направлениях.
В этом случае ПМИ описывается структурным фазовым
переходом цепочки эквидистантно расположенных ато-

Рис. 1. Зависимость критического значения температуры Tk

переключения от поля. При E→ 0 Tk стремится к равновесной
температуре ПМИ двуокиси ванадия, равной 340 K.
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Рис. 2. Схематическое расположение атомов ванадия в це-
почке в металлической (светлые кружки, находящиеся на
одинаковом расстоянии b друг от друга) и изолятoрной фазе
(темные кружки, расстояния между которыми чередуются: 2a
и 2c). φ — угол между осью атомной волновой функции
3d-состояния и направлением на ближайший соседний атом
в изоляторной фазе.

мов ванадия вдоль кристаллической оси C в состояние,
в котором расстояния между ближайшими соседними
атомами чередуются, а цепочка имеет зигзагообразный
вид (рис. 2).

Анализ спектра сильнолокализованных состояний ва-
лентных 3d-электронов удобно проводить в представле-
нии функций Ванье, для которого гамильтониан Хаббар-
да имеет вид [12]

H =
∑
n,σ

[
(ε1 − µ)a+

nσanσ +
U
2

a+
n,σan,σ a+

n,−σan,−σ

]

+
∑

n,n′,σ

B(Rn,Rn′)a+
nσan′σ , (1)

где a+
n,σ (an,σ ) — оператор рождения (уничтожения) на

узле с вектором трансляции Rn; ε1 — энергия атомного
одноэлектронного уровня, µ — химический потенциал;
U — внутриатомное отталкивание; B(Rn,Rn′) — инте-
грал перекрытия волновых функций (интеграл перено-
са); σ — спиновая проекция (↑ и ↓).

Синглетное диэлектрическое спаривание, приводящее
к состоянию ВЗП, формируется вследствие электрон-фо-
нонного взаимодействия (гамильтониан модели Фрели-
ха)

He–ph =
1√
N

∑
k,q,σ

η(q)(bq + b+
−q)a+

k,σak−q,σ , (2)

где η(q) и b+
−q(bq) — константа электрон-фононного

взаимодействия и операторы рождения (уничтожения)
фононов, a+

k,σ (ak,σ ) — фермиевский оператор рождения
(уничтожения) электронов в блоховском представлении,
k — волновой вектор, N — число атомов.

В приближении среднего поля с учетом того факта,
что в состоянии с ВЗП имеется Бозе-конденсат фононов
с определенным q = Q (〈bQ〉 6= 0), для операторов в
представлении Ванье гамильтониан (2) трансформиру-
ется [13] в

H ′ =
1√
N

∑
n,σ

η(Q)(bQ + b+
−Q)a+

n,σ an,σ exp(−i Q,Rn). (3)

На основе гамильтониана (1) с добавкой электрон-фо-
нонного взаимодействия (3) получено уравнение само-
согласования для щели 1 в виде [10,13]

λ−1 =

W∫
0

dε
(
2ν(ε)

)−1
{

th

[
ν(ε) + g

2kBT

]
+ th

[
ν(ε)− g

2kBT

]}
,

(4)
где ν(ε) =

√
ε2 + 12; g — интеграл переноса во втором

порядке приближения сильной связи, определяющий
модуляцию поверхности Ферми; W — ширина зоны;
λ определяет синглетное (ВЗП) решение.

Наличие параметра модели g (назовем его парамет-
ром гофрировки) приводит к решениям (4), при которых
возможен скачок щели по температуре, т. е. фазовый
переход первого рода. Эти решения как функции данного
параметра показывают также неустойчивость диэлектри-
ческой фазы по отношению к модуляции поверхности
Ферми.

Рассмотрим теперь, к чему может привести действие
постоянного поля на электронную систему в указанной
модели.

Матричный элемент взаимодействия электронов с
электрическим полем E (e> 0) есть

S(Rn,Rn′) = e
∫
w∗(r− Rn)(Er)w(r− Rn′)d3r. (5)

Выражая функции Ванье w(r− Rn) через блоховские
функции u(k, r) [14], для направления поля вдоль оси X
запишем (5) в виде

S(Rn,Rn′) =
eE
N2

∑
k,k′

exp{kRn− k′Rn′}

×
∫

exp{−i (k− k′)r}u∗(k, r)xu(k′r)d3r

=
eE
N2

∑
k,k′

exp{kRn− k′Rn′}

×
{

i
∂

∂kx
δ(k− k′) + X(k)δ(k − k′)

}
, (6)

где X(k) = i
∫

u∗(k, r)∂/∂kxu(u, r)d3r .
Первое слагаемое в (6) определяет движение центра

тяжести волнового пакета электронов в поле E [14]. При
условии, что время релаксации квазиимпульса много
меньше его характерного времени изменения в поле
~kF/eE (kF — фермиевский квазиимпульс), можно счи-
тать, что матричный элемент взаимодействия опреде-
ляется в основном вторым слагаемым (6). Заметим,
что такому поведению электронной системы практи-
чески соответствует условие образования постоянного
тока, когда длина свободного пробега много мень-
ше периода пространственных осцилляций электронов
в зоне Lb ∼ ~vF/eEa (vF — фермиевская скорость,
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Рис. 3. Зависимость ширины запрещенной зоны 1 от па-
раметра гофрировки g в нормированных координатах при
kBT/W = 0.0001 (1), 0.02 (2) 0.01 (3). gk — критический
параметр гофрировки, 10 — щель в спектре при нулевой
температуре.

a — постоянная решетки). Второе слагаемое (6) с уче-
том δ(k − k′) перепишем в виде

Sp(Rn,Rn′) =
eE
N

∑
k

exp{i k(Rn − Rn′ )}X(k). (7)

Таким образом, в присутствии поля электронная си-
стема будет описываться гамильтонианом Хаббарда, в
котором появится аналогичная третьему слагаемому (1)
поляризационная добавка, ответственная за переходы
d-электронов между узлами, но уже индуцируемые этим
полем

H ′′ =
∑

n,n′,σ

Sp(Rn,Rn′)a+
nσan′,σ . (8)

В первом приближении в сумме (8) учитываются
слагаемые для ближайших соседей, которые дают одно-
родное уширение зоны по приложенному полю. В при-
ближении второго порядка уже учитывается перекрытие
волновых функций соседей, следующих за ближайши-
ми. Здесь проявляется неоднородная полевая добавка
в электронном спектре, которая определяет модуляцию
поверхности Ферми, зависящую от приложенного поля.

Зависимость щели в энергетическом спектре от па-
раметра гофрировки, рассчитанную по уравнению (4)
(рис. 3), можно перевести в зависимость от внешне-
го поля, учитывая, что g(E) = g0 + Sp(h), где g0 —
модуляция поверхности Ферми в отсутствие поля,
h = Rn− Rn±2. Как видно из рис. 3, существует опре-
деленное критическое значение поля, соответствующее
критическому параметру гофрировки gk, при котором
происходит схлопывание щели. Его значение уменьша-
ется с ростом температуры (рис. 4), что соответствует
результатам численного моделирования эффекта пере-
ключения в сандвич-структуре на основе двуокиси вана-
дия [8,9] (рис. 1). В такой постановке задачи решение

уравнения (4) может качественно описывать ПМИ с
образованием сверхструктуры при наличии постоянного
электрического поля и передавать зависимость измене-
ния щели от поля и температуры.

Для оценки полевой компоненты параметра гофриров-
ки рассчитаем матричный элемент взаимодействия (5)
для различных направлений электрического поля. Для
соседей, следующих за ближайшими,

S(h) = eE
∫
9(r)(x sin θ0 + z cos θ0)9(r− h)d3r, (9)

где атомная волновая функция 3d-состояния электрона
в сферических координатах ρ, θ, ϕ

9(r ) =
1

81
√

6π
exp

{
− Z̃ρ

3aB

}(
Zρ
aB

)2

(1− 3 cos2 θ), (10)

aB — боровский радиус, Z̃ — заряд атомного остова
(в единицах элементарного заряда), θ0 — аксиальный

Рис. 4. Зависимость критического параметра гофрировки gk

от температуры при λ = 3.6 (1), 3.7 (2), 3.9 (3). Пунктир
соответствует области температур, в которой не наблюдается
скачка щели (см. кривую 3 на рис. 3).

Рис. 5. Зависимость полевой компоненты параметра гофри-
ровки поверхности Ферми S≡ Sp(h) от угла ψ. aB = R (1) и
εaR/6 (2). E = 106 V/cm.
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угол (в плоскости (X, Z)) между направлением электри-
ческого поля и осью атомной волновой функции.

На рис. 5 приведены графики зависимости (9)
как функции направления поля относительно кри-
сталлической оси C, определяемого углом ψ = θ0 + φ

+ arccos
((

b2 + c2 − a2
)
/2bc

)
(рис. 2). Необходимые

расчетные данные взяты из [6,15]: b = 0.285 nm —
расстояние между атомами в цепочке в металлической
фазе, 2a = 0.312 nm и 2c = 0.265 nm — расстояния в
изоляторной фазе, W ∼= 1.1 eV — ширина одномерной
зоны проводимости, R = 0.046 nm — эффективный ради-
ус атомной волновой функции, φ = 0.032. Значение (9)
существенным образом зависит от величины боровского
радиуса aB. Для расчета выбраны два значения: aB = R,
определяющее сильную локализацию 3d-электронов, и
aB = ε0R/6, соответствующее их умеренной локали-
зации при диэлектрической проницаемости двуокиси
ванадия ε ≈ 30−100 (εa = 65 — среднее значение) и
эффективной массе электрона m∗ ≈ 6m (m — масса
свободного электрона) [7].

Как видно из графиков, нулевому значению матрично-
го элемента соответствует направление поля, параллель-
ное оси волновых функций 3d-электронов (ψ ∼ 23◦), а
его максимальное значение определяется перпендику-
лярным направлением (ψ ∼ 113◦). По порядку величины
максимальное значение S(h) совпадает с критическим
параметром гофрировки, при котором происходит схло-
пывание щели (рис. 3 и 4).

Таким образом, полученная оценка подтверждает вы-
вод о том, что в рамках предложенной модели сильное
электрическое поле (∼ 106 V/cm) способно обеспечить
необходимую модуляцию электронного спектра двуоки-
си ванадия, при которой будет наблюдаться прямое
влияние поля на ПМИ.

В связи с полученным выводом следует отметить
два обстоятельства. Численный анализ экспериментов
по изучению эффекта переключения [8,9] обнаруживает
для низких окружающих температур (сильные поля
переключения) также влияние полевой генерации носи-
телей в двуокиси ванадия, что обусловливает смещение
химического потенциала (в уравнении (4) химический
потенциал неизменен). Но по нашим оценкам макси-
мальное изменение концентрации электронов (T = 15 K,
E ∼ 106 V/cm) вплоть до момента переключения дает
сдвиг химического потенциала не выше 0.005 eV, что
значительно меньше полученных максимальных значе-
ний параметра гофрировки (рис. 5).

С термодинамической точки зрения имеет смысл
говорить о системе с ПМИ и поляризации его основ-
ного состояния 1 = 1(E) лишь при E, удовлетворя-
ющих условию ~vF/eE� 1, когда туннельное рожде-
ние частиц экспоненциально подавлено [4]. При этом
равновесное значение щели 1 определяется температу-
рой, а ее зависимость от поля обусловливает несиль-
ное нарушение термодинамического равновесия (слабая
нестационарность). В связи с этим отметим результаты
работы [16], где рассмотрен случай, когда туннельное

рождение частиц обеспечивает слабую несоизмеримость
ВЗП и решетки, что приводит к выводу о слабом уве-
личении температуры ПМИ в сильном электрическом
поле (> 107 V/cm). В настоящей работе влияние поля на
ПМИ следует понимать как зависимость температуры
перехода от поля (за исключением окрестности и крити-
ческой точки перехода, где ~vF/eE> 1).
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