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ÍÅÝÌÏÈ�È×ÅÑÊÈÉ �ÀÑ×ÅÒ ÑÅ�ÍÅÒÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÎ�ÎÔÀÇÎÂÎ�Î ÏÅ�ÅÕÎÄÀ Â ÍÅÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÍÛÕ ÈÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÍÛÕ ÒÂÅ�ÄÛÕ �ÀÑÒÂÎ�ÀÕPbS0:5Ta0:5O3 È PbS0:5Nb0:5O3 Ñ ÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÅÌÌÎÄÅËÜÍÎ�Î �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÀÂ. È. Çèíåíêî *, Í. �. Çàìêîâà **Èíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 2 èþëÿ 2007 ã.Äëÿ îïèñàíèÿ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà â óïîðÿäî÷åííûõ è íåóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõðàñòâîðàõ PbS0:5Ta0:5O3 (PST) è PbS0:5Nb0:5O3 (PSN) çàïèñàí ìîäåëüíûé ãàìèëüòîíèàí â ïðèáëèæå-íèè ëîêàëüíîé ìîäû, â êîòîðîì ó÷òåíû äàëüíîäåéñòâóþùèå äèïîëü-äèïîëüíûå è êîðîòêîäåéñòâóþùèåâçàèìîäåéñòâèÿ ëîêàëüíûõ ìîä. Ïàðàìåòðû ãàìèëüòîíèàíà îïðåäåëåíû èç íàáîðà ýíåðãèé ðÿäà èñêàæåí-íûõ ñòðóêòóð, ðàññ÷èòàííûõ â ðàìêàõ íåýìïèðè÷åñêîé îáîáùåííîé ìîäåëè �îðäîíà �Êèìà. Ñòàòèñòè÷å-ñêàÿ ìåõàíèêà ñèñòåì ñ ìîäåëüíûì ãàìèëüòîíèàíîì èññëåäîâàíà ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Ïîëó÷åíî, ÷òîòâåðäûå ðàñòâîðû PSN èñïûòûâàþò ïåðåõîä â ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêóþ ðîìáîýäðè÷åñêóþ �àçó ÷åðåç ïðî-ìåæóòî÷íóþ �àçó, ñóùåñòâóþùóþ â óçêîé îáëàñòè òåìïåðàòóð. Äëÿ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PST ñåãíåòîýëåê-òðè÷åñêèé �àçîâûé ïåðåõîä ïðîèñõîäèò ïðÿìî èç ïàðàýëåêòðè÷åñêîé êóáè÷åñêîé â ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêóþðîìáîýäðè÷åñêóþ �àçó.PACS: 63.20.-e, 77.80.-e1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÒâåðäûå ðàñòâîðû îêèñëîâ ñî ñòðóêòóðîé ïåðîâ�ñêèòà óæå ìíîãèå äåñÿòèëåòèÿ ïðèâëåêàþò âíèìà�íèå èññëåäîâàòåëåé áëàãîäàðÿ èõ íåîáû÷íûì �àçî�âûì äèàãðàììàì è ýêñòðàîðäèíàðíûì ýëåêòðîìåõà�íè÷åñêèì ñâîéñòâàì [1�3℄. Ñðåäè ìíîãî÷èñëåííûõñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ îñîáûé èíòåðåñïðåäñòàâëÿþò òâåðäûå ðàñòâîðû PbS0:5Ta0:5O3 èPbS0:5Nb0:5O3. Ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà è õàðàêòåð �à�çîâûõ ïåðåõîäîâ â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ çàâèñÿò îò ñòå�ïåíè óïîðÿäî÷åíèÿ èîíîâ ñêàíäèÿ è òàíòàëà (íèî�áèÿ). Ïîëíîñòüþ ðàçóïîðÿäî÷åííûå òâåðäûå ðàñòâî�ðû PbS0:5Ta0:5O3 è PbS0:5Nb0:5O3 ïðîÿâëÿþò ðå�ëàêñàòîðíûå ñâîéñòâà ñ ðàçìûòûì ñåãíåòîýëåêòðè�÷åñêèì �àçîâûì ïåðåõîäîì, òîãäà êàê óïîðÿäî÷åí�íûå Pb2STaO6 è Pb2SNbO6 âåäóò ñåáÿ êàê îáû÷�íûå ñåãíåòîýëåêòðèêè.Âûñîêîòåìïåðàòóðíàÿ �àçà ðàçóïîðÿäî÷åííûõ*E-mail: zvi�iph.krasn.ru**E-mail: zam�iph.krasn.ru

òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PST è PSN èìååò ñèììåòðèþPm3m (ñòðóêòóðà ïåðîâñêèòà), óïîðÿäî÷åííûõòâåðäûõ ðàñòâîðîâ � Fm3m (ñòðóêòóðà ýëü�ïàñîëèòà). Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû êàêóïîðÿäî÷åííûå, òàê è íåóïîðÿäî÷åííûå òâåðäûåðàñòâîðû èñïûòûâàþò ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèé �àçî�âûé ïåðåõîä â ðîìáîýäðè÷åñêóþ �àçó. Ñèììåòðèÿíèçêîòåìïåðàòóðíîé �àçû PSN � R3m. Ñèììåò�ðèÿ íèçêîòåìïåðàòóðíîé ðîìáîýäðè÷åñêîé �àçûâ PST äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè îêîí÷àòåëüíî íåîïðåäåëåíà [4℄. Ýêñïåðèìåíòàëüíî ñåãíåòîýëåêòðè�÷åñêèé �àçîâûé ïåðåõîä è ýëåêòðîìåõàíè÷åñêèåñâîéñòâà ýòèõ ñîåäèíåíèé ïîäðîáíî èññëåäîâàíû(ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [5℄ è ññûëêè â íåé). Âàæ�íîé îñîáåííîñòüþ ýòèõ ñîåäèíåíèé ÿâëÿåòñÿ òî,÷òî òåìïåðàòóðû êàòèîííîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â íèõîêàçûâàþòñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêèìè (1500 Ê), òàê÷òî ñòåïåíü ýòîãî óïîðÿäî÷åíèÿ ìîæåò êîíòðîëè�ðîâàòüñÿ ïîäõîäÿùèìè òåðìè÷åñêèìè óñëîâèÿìè.Êàê ïîêàçàíî â ðàáîòàõ [6�8℄, â íåóïîðÿäî÷åí�622



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Íåýìïèðè÷åñêèé ðàñ÷åò ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà : : :Òàáëèöà 1. Ñîáñòâåííûå âåêòîðû ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû, äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü è äèíàìè÷åñêèåçàðÿäû (â åäèíèöàõ e) äëÿ íåóïîðÿäî÷åííûõ è óïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PSN è PSTÍåóïîðÿäî÷åííûå òâåðäûå ðàñòâîðû (ñòðóêòóðà ïåðîâñêèòà)"1 Pb hSNb(Ta)i O? OkPbS0:5Nb0:5O3 3.55 � 0.76 0.21 �0:42 �0:14Zdin 2.69 5.16 �1:89 �4:19PbS0:5Ta0:5O3 3.32 � 0.77 0.11 �0:44 �0:01Zdin 2.64 4.28 2.02 2.88Óïîðÿäî÷åííûå òâåðäûå ðàñòâîðû (ñòðóêòóðà ýëüïàñîëèòà)Pb Nb(Ta) S O? OkPb2SNbO6 3.58 � 0.53 0.07 0.27 �0:29 �0:11Zdin 2.71 5.93 4.19 �1:80 �4:17Pb2SÒàO6 3.32 � 0.54 0.07 0.12 �0:31 0:00Zdin 2.67 4.20 3.89 2.04 2.64íûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ èìåþòñÿ óïîðÿäî÷åííûåíàíîîáëàñòè. Èõ íàëè÷èå ïîäòâåðæäàåòñÿ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè èññëåäîâàíèÿìè äèíàìèêèêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ìåòîäîì ñïåêòðîñêîïèèêîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ [7; 8℄. Ïî ñèììåòðèèâ âûñîêîòåìïåðàòóðíîé �àçå íåóïîðÿäî÷åííûõòâåðäûõ ðàñòâîðîâ íåò àêòèâíûõ ðàìàíîâñêèõìîä, îäíàêî èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî ñïåê�òðû óïîðÿäî÷åííûõ è íåóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõðàñòâîðîâ ïðàêòè÷åñêè íå ðàçëè÷àþòñÿ. Íàëè÷èåóïîðÿäî÷åííûõ íàíîîáëàñòåé ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òîâ íåóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ ïðè ñåãíå�òîýëåêòðè÷åñêîì �àçîâîì ïåðåõîäå íàáëþäàåòñÿáîëåå ñëîæíàÿ êàðòèíà èñêàæåíèé êðèñòàëëè÷åñêîéðåøåòêè, ÷åì â óïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõPSN è PST. Â ýòîì ñëó÷àå, êàê îòìå÷àåòñÿ âðàáîòàõ [6; 9℄, âàæíóþ ðîëü ïðè �àçîâîì ïåðåõîäåèãðàþò íå òîëüêî ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ ¾ìÿãêàÿ¿ìîäà, íî è àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ ¾ìÿãêàÿ¿ ìî�äà â PSN è ¾ìÿãêàÿ¿ ìîäà, ñâÿçàííàÿ ñ ïîâîðîòîìîêòàýäðà, â PST.Òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî�àçîâîãî ïåðåõîäà è �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ â ðàì�êàõ ìåòîäà ëîêàëüíîãî �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòèïðîâîäèëèñü â îñíîâíîì äëÿ òâåðäîãî ðàñòâîðàPSN ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëüíîãî ãàìèëüòîíè�àíà è ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîé ìîäû. Êðàòêèéîáçîð ðåçóëüòàòîâ ýòèõ ðàñ÷åòîâ ñ ñîîòâåòñòâóþ�ùèìè ññûëêàìè ìîæíî íàéòè â îáçîðíîé ñòàòüåÁàðòîíà [10℄.

Â ðàáîòå [11℄ äëÿ óïîðÿäî÷åííûõ è íåóïîðÿ�äî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PSN è PST â ðàì�êàõ îáîáùåííîé ìîäåëè �îðäîíà �Êèìà èîííîãîêðèñòàëëà ñ ó÷åòîì ìóëüòèïîëüíûõ ïîëÿðèçóåìî�ñòåé áûëè âû÷èñëåíû âûñîêî÷àñòîòíàÿ äèýëåêòðè�÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü, äèíàìè÷åñêèå çàðÿäû Áîð�íà è ñïåêòð ÷àñòîò êîëåáàíèé ðåøåòêè è áûëî ïî�ëó÷åíî, ÷òî âî âñåõ ðàññìàòðèâàåìûõ ñîåäèíåíèÿõâ ñèììåòðè÷íîé êóáè÷åñêîé �àçå èìååòñÿ ñåãíåòî�ýëåêòðè÷åñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü êðèñòàëëè÷åñêîé ðå�øåòêè. Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ âû÷èñ�ëåíèå, â ðàìêàõ òîé æå ìîäåëè èîííîãî êðèñòàëëà,òåìïåðàòóðû ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãî ïåðå�õîäà è ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè â óïîðÿäî÷åííûõ èíåóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ PSN è PST.Â ðàçä. 2 ïðèâåäåí ìîäåëüíûé ãàìèëüòîíèàí,îïèñûâàþùèé ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèé �àçîâûé ïåðå�õîä â ïîëíîñòüþ íåóïîðÿäî÷åííûõ ñîåäèíåíèÿõ PSNè PST ñî ñòðóêòóðîé ïåðîâñêèòà è â óïîðÿäî÷åííûõïî êàòèîíàì S, Nb(Ta) òâåðäûõ ðàñòâîðàõ ñî ñòðóê�òóðîé ýëüïàñîëèòà. ßâíûé âèä ìîäåëüíîãî ãàìèëü�òîíèàíà äëÿ ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòà âûïèñàí â ðàáî�òàõ [12; 13℄. Çäåñü ÿâíûé âèä ãàìèëüòîíèàíà âûïè�ñàí äëÿ ñòðóêòóðû ýëüïàñîëèòà. Â ðàçä. 3 èç ðàñ÷å�òà ïîëíîé ýíåðãèè èñêàæåííûõ ïî ñîáñòâåííûì âåê�òîðàì ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû �àç îïðåäåëåíûïàðàìåòðû ìîäåëüíûõ ãàìèëüòîíèàíîâ ñîåäèíåíèéPSN è PST äëÿ ñòðóêòóð ïåðîâñêèòà è ýëüïàñîëèòà.Â ðàçä. 4 ïðèâåäåíî îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷å�òà ñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ðàññìàòðèâàåìûõ ñîåäè�623



Â. È. Çèíåíêî, Í. �. Çàìêîâà ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008íåíèé ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. È, íàêîíåö, â Çàêëþ�÷åíèè êðàòêî ñ�îðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòà�òû ðàáîòû.2. ÌÎÄÅËÜÍÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍ ÂÏ�ÈÁËÈÆÅÍÈÈ ËÎÊÀËÜÍÎÉ ÌÎÄÛÄëÿ âû÷èñëåíèÿ òåìïåðàòóð ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà è òåìïåðàòóðíîé çàâèñè�ìîñòè ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè âîñïîëüçóåìñÿ ïîä�õîäîì, èñïîëüçóþùèì ïðèáëèæåíèå ëîêàëüíîé ìî�äû [12�14℄ äëÿ çàïèñè ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèà�íà.Êàê óæå îòìå÷åíî âî Ââåäåíèè, â ðàáîòå [11℄ áû�ëè âû÷èñëåíû ÷àñòîòû êîëåáàíèé ðåøåòêè äëÿ ðàñ�ñìàòðèâàåìûõ çäåñü ñîåäèíåíèé è â ñïåêòðå êîëåáà�íèé áûëè ïîëó÷åíû íåóñòîé÷èâûå ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêèå ìîäû. Â òàáë. 1 äëÿ óïîðÿäî÷åííûõ è íåóïî�ðÿäî÷åííûõ êóáè÷åñêèõ �àç PSN è PST ïðèâåäåíûñîáñòâåííûå âåêòîðû íåóñòîé÷èâûõ ñåãíåòîýëåêòðè�÷åñêèõ ìîä, à òàêæå çíà÷åíèÿ âûñîêî÷àñòîòíîé äè�ýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè è âåëè÷èíû äèíàìè�÷åñêèõ çàðÿäîâ èîíîâ. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â ñëó�÷àå íåóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ ñî ñòðóêòó�ðîé ïåðîâñêèòà âñå âû÷èñëåíèÿ êàê äèíàìèêè êðè�ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè â ðàáîòå [11℄, òàê è ïðèâåäåí�íûõ íèæå ïîëíûõ ýíåðãèé íåèñêàæåííîé è èñêàæåí�íûõ ïî ñîáñòâåííîìó âåêòîðó ëîêàëüíîé ìîäû �àçïðîâîäèëèñü â ïðèáëèæåíèè âèðòóàëüíîãî êðèñòàë�ëà, ò. å. äëÿ ñîåäèíåíèÿ PbhBiO3, ãäå hBi� âèðòóàëü�íûé èîí. Êàê âèäíî â òàáë. 1, äëÿ âñåõ ðàññìàòðè�âàåìûõ ñîåäèíåíèé â ìÿãêîé ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîéìîäå êîëåáàíèé èîíû ñâèíöà èìåþò íàèáîëüøèå ñìå�ùåíèÿ. �àìèëüòîíèàí èìååò âèäEtot = Eanharm(fSig) +Eshort(fSig; fSjg) ++Edip(fSig; fSjg); (1)ãäå Si � òðåõêîìïîíåíòíàÿ (êàê äëÿ ñòðóêòóðû ïå�ðîâñêèòà, òàê è äëÿ ñòðóêòóðû ýëüïàñîëèòà) ëîêàëü�íàÿ ìÿãêàÿ ìîäà â ÿ÷åéêå, êîòîðàÿ öåíòðèðóåòñÿ íàèîíàõ Pb è îïðåäåëÿåòñÿ êàê S� = u�Pi �i�, ãäå u �àìïëèòóäà ñìåùåíèé èîíîâ, �k� � ñîáñòâåííûé âåê�òîð ìîäû èç òàáë. 1;Eanharm(fSg) =Xi �AS2i +BS4i ++ C �Sx2i Sy2i + Sx2i Sz2i + Sy2i Sz2i �� (2)ïðåäñòàâëÿåò àíãàðìîíè÷åñêèå âêëàäû â ýíåðãèþëîêàëüíîé ìîäû â îäíîé ÿ÷åéêå;

−0.0004

−0.0002

0

PSNE − Ecub, îòí. åä.

PST
−0.0004

−0.0002

0

0.0004

0.0002

−0.0006

−0.0008

E − Ecub, îòí. åä.

0 0.2 0.4 0.6 0.8
U, îòí. åä.

0 0.2 0.4 0.6 0.8
U, îòí. åä.

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè ïîëíîé ýíåðãèè òâåðäûõ ðàñ-òâîðîâ PSN è PST îò àìïëèòóäû ëîêàëüíîé ìîäû.Ñâåòëûå ñèìâîëû è øòðèõîâûå ëèíèè ñîîòâåòñòâó-þò íåóïîðÿäî÷åííûì ñîåäèíåíèÿì, òåìíûå ñèìâî-ëû è ñïëîøíûå ëèíèè � óïîðÿäî÷åííûì. Êðóæêè �ñìåùåíèÿ îäíîé êîìïîíåíòû ëîêàëüíîé ìîäû, êâà-äðàòû � äâóõ, òðåóãîëüíèêè � òðåõ êîìïîíåíò. Ëè-íèè ïðåäñòàâëÿþò ýíåðãèè, ðàññ÷èòàííûå ïî �îð-ìóëå (2) ñ êîý��èöèåíòàìè èç òàáë. 3Edip(fSig; fSjg) = 3(Z�)2"1 + 2 Xij;��Q��ij u�i u�j (3)îïèñûâàåò äàëüíîäåéñòâóþùèå äèïîëü-äèïîëüíûåâçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ëîêàëüíûìè ìîäàìè, ãäåZ� = P�k Z�kdin�k� � äèíàìè÷åñêèé çàðÿä ëîêàëüíîéìîäû ñ �k� è Z�kdin èç òàáë. 1; Q��ij � ñòðóêòóð�íûå êîíñòàíòû, çàâèñÿùèå îò ãåîìåòðèè ðåøåòêè èðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì Ýâàëüäà. Çäåñü ñëåäóåò ïîä�÷åðêíóòü, ÷òî äëÿ ýíåðãèè äàëüíîäåéñòâóþùèõ äè�ïîëü-äèïîëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ðàáîòàõ [12; 13℄èñïîëüçóåòñÿ äðóãîå âûðàæåíèå, à èìåííî,624
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Sx = Sy = 0; Sz = 1 Sx = 1; Sy = Sz = 0

5: q = (�=a; 0; 2�=a)Sx = Sz = 0; Sy = 1 6: q = (�=a; 0; 2�=a)Sx = Sz = 1; Sy = 04: q = (�=a; �=a; �=a)Sx = Sy = Sz = 1

Sx = Sy = 0; Sz = 1 2: q = (0; 0; 2�=a) 3: q = (0; 0; 2�=a)1: q = (0; 0; 0)

�èñ. 2. Èñêàæåííûå ñòðóêòóðû, èñïîëüçóåìûå äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîý��èöèåíòîâ ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà äëÿóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ ñî ñòðóêòóðîé ýëüïàñîëèòà. Ñòðåëêè ïîêàçûâàþò íàïðàâëåíèå ñìåùåíèÿ ëîêàëü-íîé ìîäû â óçëå, ñïëîøíûå ëèíèè � âåêòîðà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè èñêàæåííîé ñòðóêòóðûEdip(fSig; fSjg) = (Z�)2"1 Xij;��Q��ij u�i u�j :Îäíàêî, êàê ïîêàçàíî â ðàáîòàõ Êâÿòêîâñêîãî [15℄,äàëüíîäåéñòâóþùèå äèïîëü-äèïîëüíûå âçàèìîäåé�ñòâèÿ ìåæäó ÿ÷åéêàìè êðèñòàëëà îïðåäåëÿþòñÿ�îðìóëîé (3); íàêîíåöEshort(fSig; fSjg) = 12Xi6=jX�� Jij;��S�i S�j (4)ïðåäñòàâëÿåò êîðîòêîäåéñòâóþùèå âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó ëîêàëüíûìè ìîäàìè â ïðåäåëàõ íåñêîëüêèõêîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð. Äëÿ ñòðóêòóðû ïåðîâñêè�òà ÿâíûé âèä Jij;�� âûïèñàí â ðàáîòå [13℄, ãäå êî�

ðîòêîäåéñòâóþùèå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ëîêàëü�íûìè ìîäàìè ó÷èòûâàþòñÿ â ïðåäåëàõ òðåõ êîîð�äèíàöèîííûõ ñ�åð. Äëÿ óïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõðàñòâîðîâ PSN è PST â ñòðóêòóðå ýëüïàñîëèòà ñ�ÖÊ-ðåøåòêîé èç-çà áîëüøîãî ÷èñëà áëèæàéøèõ ñî�ñåäåé äëÿ ïðîñòîòû îãðàíè÷èìñÿ çäåñü ó÷åòîì êî�ðîòêîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé â ïðåäåëàõ äâóõêîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð. Â ýòîì ñëó÷àå Jij;�� çàïèñû�âàåòñÿ äëÿ ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû êàêJij;�� = �a1 +p2 (a2 � a1)jrij;�j� Æ�� ++ 2a3(1� Æ��)jrij;�jjrij;� j (5a)10 ÆÝÒÔ, âûï. 3 625



Â. È. Çèíåíêî, Í. �. Çàìêîâà ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008Òàáëèöà 2. Ýíåðãèè èñêàæåííûõ ñòðóêòóð. Âûðàæåíèÿ äëÿ êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ýíåðãèé íåóïîðÿäî÷åííûõ ñîñ-òàâîâ âçÿòû èç ðàáîòû [13℄Íåóïîðÿäî÷åííûå òâåðäûå ðàñòâîðûPSN PSTEshort, ýÂ Edip, ýÂ Eshort, ýÂ Edip, ýÂ(a) 2j1 + j2 + 4j3 + 2j4 + 4j6 +A 106.8 �111:3 74.3 �77:5(b) 2j1 � j2 + 4j3 + 2j4 � 4j6 +A �201:1 257.5 �110:1 179.2() j2 � 2j4 � 4j6 +A 135.5 �128:7 94.9 �89:6(d) �2j1 + j2 � 4j3 + 2j4 + 4j6 +A 151.1 �142:3 108.2 �99:0(e) �j2 � 2j4 + 4j6 +A �23:2 71.1 53.7 49.5(f) �2j1 � j2 + 4j3 + 2j4 � 4j6 +A 38.8 0.0 39.7 0.0(g) j1 � 2j5 � 4j7 +A=2 �74:2 77.9 �46:6 54.2Óïîðÿäî÷åííûå òâåðäûå ðàñòâîðûPSN PSTEshort, ýÂ Edip, ýÂ Eshort, ýÂ Edip, ýÂE�;z(x;y) = 2a1 + 4a2 + b1 + 2b2 +A 424.7 �436:0 289.3 �308:4EZ;z = 2a1 � 4a2 + b1 + 2b2 +A �270:1 451.1 �195:8 319.1EZ;x = �2a1 + b1 + 2b2 +A 260.7 �225:6 189.9 �159:5EL = �12a3 � 3b1 � 6b2 + 3A �1511:0 2257.9 �733:1 1597.0EW;y = �a2 + b1=2 +A=2 1.9 41.0 3.1 29.0EW;xz = �a1 � a2 + b2 +A 118.9 �41:0 93.8 �29:0è äëÿ âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðû êàêJij;�� = (b2 + (b1 � b2)jrij;�j) Æ�� ; (5á)ãäå rij = Rij=jRij j � íàïðàâëÿþùèå êîñèíóñû.3. ÎÏ�ÅÄÅËÅÍÈÅ ÏÀ�ÀÌÅÒ�ÎÂÝÔÔÅÊÒÈÂÍÛÕ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÎÂÏàðàìåòðû îäíîÿ÷åå÷íîãî àíãàðìîíè÷åñêîãî ïî�òåíöèàëà B è C íàõîäèëèñü èç çàâèñèìîñòåé ïîëíîéýíåðãèè êðèñòàëëà îò àìïëèòóäû îäíîé, äâóõ è òðåõêîìïîíåíò îäíîðîäíûõ ñìåùåíèé â ëîêàëüíîé ìîäå.Ýòè çàâèñèìîñòè ïîêàçàíû íà ðèñ. 1.Ïàðàìåòðû êîðîòêîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåé�ñòâèé ìåæäó ëîêàëüíûìè ìîäàìè â ðàçíûõ ÿ÷åéêàõîïðåäåëÿëèñü èç ðàçíîñòè ïîëíûõ ýíåðãèé êó�áè÷åñêîé è èñêàæåííûõ �àç. Ïðè ýòîì ýíåðãèèèñêàæåííûõ ñòðóêòóð âû÷èñëÿëèñü ïðè àìïëèòóäåñìåùåíèé èîíîâ, ñîîòâåòñòâóþùåé ìèíèìóìó ýíåð�ãèè â çàâèñèìîñòÿõ, ïîêàçàííûõ íà ðèñ. 1. Â ñëó÷àå

íåóïîðÿäî÷åííûõ ðàñòâîðîâ èñïîëüçîâàëèñü èñêà�æåííûå ñòðóêòóðû, ïðèâåäåííûå â ðàáîòå [13℄, è,ñîîòâåòñòâåííî, òå æå îáîçíà÷åíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâêîðîòêîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé. Äëÿ ñëó÷àÿóïîðÿäî÷åííûõ PSN è PST íàáîð èñêàæåííûõ ïîâåêòîðó ëîêàëüíîé ìîäû ñòðóêòóð ïðèâåäåí íàðèñ. 2. Ïàðàìåòðû êîðîòêîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåé�ñòâèé îïðåäåëÿëèñü èç ñèñòåìû óðàâíåíèé, ïðàâàÿ÷àñòü êîòîðûõ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàçíèöó ïîëíûõýíåðãèé êðèñòàëëà â èñêàæåííîé è êóáè÷åñêîé�àçàõ áåç àíãàðìîíè÷åñêîãî è äèïîëü-äèïîëüíîãîâêëàäîâ. Ýòè ñèñòåìû óðàâíåíèé ïðèâåäåíû âòàáë. 2. Òàì æå ïðèâåäåíû âåëè÷èíû äèïîëü�íûõ âêëàäîâ â ýíåðãèþ èñêàæåííûõ ñòðóêòóð.×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ý��åêòèâíûõ ãà�ìèëüòîíèàíîâ, îïèñûâàþùèõ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèå�àçîâûå ïåðåõîäû â íåóïîðÿäî÷åííûõ è óïîðÿäî�÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ PSN è PST, ïðèâåäåíûâ òàáë. 3.626
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�èñ. 3. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè àìïëèòóäû ëîêàëüíîé ìîäû (à,á ) è ýíåðãèé (â,ã) äëÿ óïîðÿäî÷åííîãî (à,â )è íåóïîðÿäî÷åííîãî (á,ã) òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PSN. Íà ðèñ. à,á êðóæêè, êâàäðàòû è òðåóãîëüíèêè ïîêàçûâàþò ñî-îòâåòñòâåííî íàèáîëüøóþ, ñðåäíþþ è íàèìåíüøóþ êîìïîíåíòû ëîêàëüíîé ìîäû. Âåðòèêàëüíûå øòðèõîâûå ëèíèèïðîâåäåíû ÷åðåç òî÷êè ïåðåãèáà â çàâèñèìîñòÿõ ýíåðãèè4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÀÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂ È ÈÕÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÑòàòèñòè÷åñêàÿ ìåõàíèêà íåóïîðÿäî÷åííûõ èóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ ñ ý��åêòèâíû�ìè ãàìèëüòîíèàíàìè (1) èññëåäîâàëàñü ñòàíäàðò�íûì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî [16℄. �àñ÷åò ïðîâåäåíäëÿ ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè 10 � 10 � 10 (âñëó÷àå íåóïîðÿäî÷åííûõ ðàñòâîðîâ ñî ñòðóêòóðîéïåðîâñêèòà) è äëÿ �ÖÊ-ðåøåòêè 12 � 12 � 12 (âñëó÷àå óïîðÿäî÷åííûõ ðàñòâîðîâ) ñ ïåðèîäè÷åñêè�ìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Äëÿ ó÷åòà äàëüíîäåé�ñòâóþùèõ äèïîëü-äèïîëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ïðî�öåññå Ìîíòå-Êàðëî ñòðóêòóðíûå êîíñòàíòû Q��ij ðàñ�ñ÷èòûâàëèñü ïðåäâàðèòåëüíî ìåòîäîì Ýâàëüäà è

â äàëüíåéøåì íå èçìåíÿëèñü [13℄. Ñòàðò ïðîöåäó�ðû Ìîíòå-Êàðëî ïðîâîäèëñÿ êàê ñ âûñîêèõ, òàêè ñ íèçêèõ òåìïåðàòóð, ïðè ðàçëè÷íûõ íà÷àëüíûõêîí�èãóðàöèÿõ (êàê ïîëíîñòüþ íåóïîðÿäî÷åííîé ñSx = Sy = Sz = 0 íà âñåõ óçëàõ ðåøåòêè, òàê è ïîë�íîñòüþ óïîðÿäî÷åííûõ ñ Sx = Sy = Sz 6= 0). Øàã ïîòåìïåðàòóðå ñîñòàâëÿë 10�20 K. Äëÿ êàæäîé òåìïå�ðàòóðû ïåðâûå 4 � 104 øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî èñïîëüçî�âàëèñü äëÿ ïðèãîòîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ ñèñòåìû è íåó÷àñòâîâàëè â óñðåäíåíèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè�÷èí; óñðåäíåíèå ïðîâîäèëîñü ïî ïîñëåäóþùèì 104øàãàì. Â îáëàñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà ÷èñëî øàãîâÌîíòå-Êàðëî óâåëè÷èâàëîñü âäâîå. �åçóëüòàòû ðàñ�÷åòà ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî äëÿ âñåõ îáñóæäàå�ìûõ çäåñü ñîåäèíåíèé ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3�5 è âòàáë. 4. Íà ðèñ. 3 è 4 ïîêàçàíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâè�627 10*
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�èñ. 4. Òî æå, ÷òî è íà ðèñ. 3, äëÿ òâåðäîãî ðàñòâîðà PSTñèìîñòü òðåõ êîìïîíåíò ïàðàìåòðà ïåðåõîäà è âíó�òðåííåé ýíåðãèè äëÿ íåóïîðÿäî÷åííûõ è óïîðÿäî�÷åííûõ ñîåäèíåíèé PSN è PST. Êàê ìîæíî óâèäåòüíà ðèñ. 4, â óïîðÿäî÷åííîì è íåóïîðÿäî÷åííîì òâåð�äîì ðàñòâîðå PbS0:5Ta0:5O3 ïðîèñõîäèò îäèí �àçî�âûé ïåðåõîä èç ïàðàýëåêòðè÷åñêîé êóáè÷åñêîé �àçûâ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêóþ ðîìáîýäðè÷åñêóþ �àçó ñ îò�ëè÷íûìè îò íóëÿ (è ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíûìè) çíà�÷åíèÿìè âñåõ òðåõ êîìïîíåíò ïàðàìåòðà ïîðÿäêà. Âñëó÷àå êàê óïîðÿäî÷åííîãî, òàê è íåóïîðÿäî÷åííîãîòâåðäûõ ðàñòâîðîâ PbS0:5Nb0:5O3 (ðèñ. 3) ïî äàí�íûì ðàñ÷åòà ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî �àçîâûé ïåðå�õîä â ðîìáîýäðè÷åñêóþ �àçó ïðîèñõîäèò ÷åðåç ïðî�ìåæóòî÷íóþ �àçó (ðîìáè÷åñêóþ èëè ìîíîêëèííóþ)ñ äâóìÿ îòëè÷íûìè îò íóëÿ êîìïîíåíòàìè òðåõêîì�ïîíåíòíîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà. Òåìïåðàòóðíàÿ îá�ëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ýòîé ïðîìåæóòî÷íîé �àçû �íåñêîëüêî äåñÿòêîâ ãðàäóñîâ. Ïî òåìïåðàòóðíûì çà�âèñèìîñòÿì ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è âíóòðåííåé ýíåð�ãèè òðóäíî óñòàíîâèòü çíà÷åíèÿ òåìïåðàòóð ïåðå�

õîäîâ (èç-çà íàëè÷èÿ ¾õâîñòîâ¿ â çàâèñèìîñòÿõ ïà�ðàìåòðà ïîðÿäêà, ñâÿçàííûõ ñ êîíå÷íûìè ðàçìåðà�ìè ñèñòåìû, è èç-çà ïðàêòè÷åñêè ãëàäêîé çàâèñèìî�ñòè âíóòðåííåé ýíåðãèè). Ìû îïðåäåëÿëè òåìïåðà�òóðû �àçîâûõ ïåðåõîäîâ ïî òåìïåðàòóðíûì çàâèñè�ìîñòÿì îòäåëüíûõ âêëàäîâ Eanharm, Eshort è Edip âîâíóòðåííþþ ýíåðãèþ ñèñòåìû, íåìîíîòîííàÿ çàâè�ñèìîñòü êîòîðûõ ïðîÿâëÿåòñÿ áîëåå íàãëÿäíî. Ýòèçàâèñèìîñòè ïðèâåäåíû âìåñòå ñ çàâèñèìîñòüþ âíó�òðåííåé ýíåðãèè íà ðèñ. 3. Âèäíî, ÷òî â ñëó÷àå PSTèìååòñÿ ïåðåãèá ïðè îäíîé òåìïåðàòóðå, çíà÷åíèåêîòîðîé ñîîòâåòñòâóåò òåìïåðàòóðå ðåçêîãî ñïàäà âçàâèñèìîñòÿõ ïàðàìåòðà ïåðåõîäà. Â òî æå âðåìÿäëÿ PSN íà çàâèñèìîñòÿõ îòäåëüíûõ âêëàäîâ â ýíåð�ãèþ èìåþòñÿ äâå òî÷êè ïåðåãèáà ïðè òåìïåðàòóðàõ,çíà÷åíèÿ êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóþò óáûâàíèþ ñíà÷àëàîäíîé êîìïîíåíòû, à çàòåì äâóõ îñòàâøèõñÿ êîìïî�íåíò ïàðàìåòðà ïåðåõîäà. Îïðåäåëåííûå çíà÷åíèÿòåìïåðàòóð ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèõ �àçîâûõ ïåðåõî�äîâ âìåñòå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè âåëè÷èíàìè ïðè�628



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008 Íåýìïèðè÷åñêèé ðàñ÷åò ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà : : :Òàáëèöà 3. Ïàðàìåòðû ìîäåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà(ýÂ)Íåóïîðÿäî÷åííûåòâåðäûå ðàñòâîðû Óïîðÿäî÷åííûåòâåðäûå ðàñòâîðûPSN PST PSN PSTj1 �35:48 �22:96 a1 �44:68 �34:93j2 92.24 41.77 a2 87.24 61.06j3 12.22 7.26 a3 152.17 101.79j4 �8:05 �11:61 b1 14.76 3.66j5 24.17 16.45 b2 �14:52 �13:02j6 32.09 5.32j7 1.61 2.66A 40 51 A 180 137B 1176 1193 B 5880 8343C 1350 1602 C 8411 7970z 5.28 4.31 z 7.41 6.08"1 3.55 3.32 "1 3.58 3.32âåäåíû â òàáë. 4. Èç ýòîé òàáëèöû ñëåäóåò, ÷òî äëÿòâåðäîãî ðàñòâîðà PST ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèé �àçî�âûé ïåðåõîä èç êóáè÷åñêîé â ðîìáîýäðè÷åñêóþ �à�çó ïðè äàííîì ðàñ÷åòå êà÷åñòâåííî ïðàâèëüíî îïè�ñûâàåò ýêñïåðèìåíòàëüíóþ ñèòóàöèþ, à èìåííî, âóïîðÿäî÷åííîì ñîåäèíåíèè ïåðåõîä ïðîèñõîäèò ïðèáîëåå âûñîêîé òåìïåðàòóðå ïî ñðàâíåíèþ ñ íåóïî�ðÿäî÷åííûì. Ñîãëàñèå ìåæäó âû÷èñëåííûìè è ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè òåìïåðàòóð ïåðåõîäàìîæíî ñ÷èòàòü óäîâëåòâîðèòåëüíûì. Äëÿ PSN ðå�çóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîäîáíû ñëó÷àþ PST, ÷òî íå ñî�ãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì, ãäå íàáëþäàåìûé ñåãíå�òîýëåêòðè÷åñêèé ïåðåõîä â ðîìáîýäðè÷åñêóþ �àçóâ óïîðÿäî÷åííîì ñîåäèíåíèè ïðîèñõîäèò ïðè áîëååíèçêîé òåìïåðàòóðå, ÷åì â íåóïîðÿäî÷åííîì. Áîëååòîãî, äëÿ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PSN ïî äàííûì ðàñ÷å�òà ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî åñòü äâà �àçîâûõ ïåðåõî�äà, ò. å. ïåðåõîä èç êóáè÷åñêîé �àçû â ðîìáîýäðè÷å�ñêóþ ïðîèñõîäèò ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íóþ �àçó ñ äâó�ìÿ îòëè÷íûìè îò íóëÿ êîìïîíåíòàìè ñïîíòàííîé ïî�ëÿðèçàöèè, è ýòà ïðîìåæóòî÷íàÿ �àçà ñóùåñòâóåò âòåìïåðàòóðíîé îáëàñòè â íåñêîëüêî äåñÿòêîâ ãðàäó�ñîâ. Íàì íåèçâåñòíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå îñóùåñòâîâàíèè òàêîé �àçû â PSN. Ñïîíòàííàÿ ïî�ëÿðèçàöèÿ Ps â ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé �àçå îïðåäå�ëÿåòñÿ êàê
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�èñ. 5. �àñ÷åòíàÿ òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòüñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè äëÿ òâåðäûõ ðàñòâîðîâPSN è PST. Ñâåòëûå ñèìâîëû � íåóïîðÿäî÷åííûåñîñòàâû, òåìíûå � óïîðÿäî÷åííûå; êâàäðàòû ïðåä-ñòàâëÿþò PST, êðóæêè � PSNPs = Z� Dqu2x + u2y + u2z E ; (6)ãäå Z� � äèíàìè÷åñêèé çàðÿä ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêîé ìîäû, îïðåäåëåííûé âûøå, è óñðåäíåíèå ïðî�âîäèëîñü ïî ïîñëåäíèì 104 øàãàì Ìîíòå-Êàðëî. Íàðèñ. 5 ïîêàçàíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü Ps äëÿâñåõ ÷åòûðåõ ðàññìàòðèâàåìûõ çäåñü ñîåäèíåíèé, àâ òàáë. 4 ïðèâåäåíû âåëè÷èíû ïîëÿðèçàöèè íàñûùå�íèÿ âìåñòå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Â ýòîéæå òàáëèöå ïðèâåäåíû âû÷èñëåííûå è ýêñïåðèìåí�òàëüíûå çíà÷åíèÿ ìàêñèìàëüíûõ ñìåùåíèé èîíîâ âñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé �àçå èç ïîëîæåíèé ðàâíîâå�ñèÿ êóáè÷åñêîé �àçû. Âèäíî, ÷òî ñîãëàñèå ðàñ÷åò�íûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé êàê ñïîíòàííîéïîëÿðèçàöèè, òàê è âåëè÷èí ñìåùåíèé èîíîâ î÷åíüóäîâëåòâîðèòåëüíîå.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, â äàííîé ðàáîòå ìåòîäîì ý��åê�òèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîéìîäû ïîëÿðíûõ êîëåáàíèé êðèñòàëëè÷åñêîé ðå�øåòêè ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîöåäóðû Ìîíòå-Êàðëîäëÿ âû÷èñëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ âû÷èñëå�íû òåìïåðàòóðû ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãîïåðåõîäà, âåëè÷èíà ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè èâåëè÷èíû ñìåùåíèÿ èîíîâ â ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé�àçå äëÿ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PbS0:5Ta0:5O3 èPbS0:5Nb0:5O3. Ïàðàìåòðû ý��åêòèâíîãî ãàìèëü�òîíèàíà îïðåäåëåíû èç íåýìïèðè÷åñêîãî ðàñ÷åòà629



Â. È. Çèíåíêî, Í. �. Çàìêîâà ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 3, 2008Òàáëèöà 4. Òåìïåðàòóðû �àçîâûõ ïåðåõîäîâ, ñïîíòàííàÿ ïîëÿðèçàöèÿ è ñìåùåíèÿ èîíîâ â íàïðàâëåíèè [111℄äëÿ íåóïîðÿäî÷åííûõ è óïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PSN è PST. Â ïîñëåäíèõ äâóõ ñòîëáöàõ ïðèâåäåíûîòíîñèòåëüíûå ñìåùåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ èîíîâ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå âçÿòû èç ðàáîòû [17℄Íåóïîðÿäî÷åííûå òâåðäûå ðàñòâîðû (ñòðóêòóðà ïåðîâñêèòà)Ñìåùåíèÿ èîíîâ, �AT, Ê Ps, Êë/ì2 Pb hSNb(Ta)i O ÆPb�O ÆhBi�OPbS0:5Nb0:5O3 ðàñ÷åò 220 250 0.26 0.17 0.05 �0:09 0.26 0.14ýêñïåð. � 380 � � � � 0.39 0.16PbS0:5Ta0:5O3 ðàñ÷åò 170 0.17 0.14 0.02 �0:06 0.20 0.08ýêñïåð. 275 0.33 � � � � �Óïîðÿäî÷åííûå òâåðäûå ðàñòâîðû (ñòðóêòóðà ýëüïàñîëèòà)Ñìåùåíèÿ èîíîâ, �AT, Ê Ps, Êë/ì2 Pb Nb(Ta) S O ÆPb�O ÆhSi�OPb2SNbO6 ðàñ÷åò 400 490 0.24 0.14 0.02 0.07 �0:09 0.23 0.16ýêñïåð. � 350 0.26 � � � � 0.36 0.14Pb2SÒàO6 ðàñ÷åò 610 0.24 0.17 0.02 0.04 �0:08 0.25 0.12ýêñïåð. 300 � � 0.0 0.0 � � �ïîëíîé ýíåðãèè êðèñòàëëà â ðàìêàõ ìîäåëè èîííîãîêðèñòàëëà ñ ó÷åòîì äèïîëüíîé è êâàäðóïîëüíîéïîëÿðèçóåìîñòåé èîíîâ. Ïîëó÷åíû ñëåäóþùèåðåçóëüòàòû.1) Âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ñïîíòàííîé ïîëÿðèçà�öèè è âåëè÷èí ñìåùåíèé èîíîâ â ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêîé �àçå õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè äëÿ âñåõ ÷åòûðåõ (óïîðÿäî÷åííûõ èíåóïîðÿäî÷åííûõ PSN è PST) ðàññìàòðèâàåìûõ ñî�åäèíåíèé.2) Äëÿ óïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PSNè PST âû÷èñëåííàÿ òåìïåðàòóðà ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêîãî ïåðåõîäà T, ñîîòâåòñòâåííî â ïîëòîðà è äâàðàçà áîëüøå ýêñïåðèìåíòàëüíîé âåëè÷èíû, à äëÿíåóïîðÿäî÷åííûõ ðàñòâîðîâ âû÷èñëåííàÿ T, íàîáî�ðîò ìåíüøå ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé ñîîòâåò�ñòâåííî íà 130 K è 75 K.3) Äëÿ òâåðäîãî ðàñòâîðà PSN äàííûå ñè�ìóëÿöèè ïî ìåòîäó Ìîíòå-Êàðëî óêàçûâàþò íàïîñëåäîâàòåëüíîñòü äâóõ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèõ�àçîâûõ ïåðåõîäîâ: ïàðàýëåêòðè÷åñêàÿ êóáè÷å�ñêàÿ �àçà ! ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ ìîíîêëèííàÿ(èëè ðîìáè÷åñêàÿ) �àçà ñ äâóìÿ êîìïîíåíòàìèïîëÿðèçàöèè ! ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ ðîìáîýäðè÷å�ñêàÿ �àçà ñ òðåìÿ îòëè÷íûìè îò íóëÿ êîìïîíåíòàìèïîëÿðèçàöèè. Ïðîìåæóòî÷íàÿ �àçà ñóùåñòâóåò âäîñòàòî÷íî óçêîé îáëàñòè òåìïåðàòóð îêîëî 50 K.
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