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ÄÈÍÀÌÈÊÀ �ÅØÅÒÊÈ, ÑÅ�ÍÅÒÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÀß ÈÀÍÒÈÑÅ�ÍÅÒÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÀß ÍÅÑÒÀÁÈËÜÍÎÑÒÈ ÈÑÅ�ÍÅÒÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÈÉ ÔÀÇÎÂÛÉ ÏÅ�ÅÕÎÄ ÂÍÅÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÍÛÕ ÒÂÅ�ÄÛÕ �ÀÑÒÂÎ�ÀÕ PbB01=2B001=2O3(B0 = Ga; In;Lu; B00 = Nb;Ta)Â. Ñ. Æàíäóí *, Í. �. Çàìêîâà, Â. È. ÇèíåíêîÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 11 äåêàáðÿ 2007 ã.Â ðàìêàõ îáîáùåííîé ìîäåëè �îðäîíà �Êèìà ðàññ÷èòàíû ñïåêòð êîëåáàíèé ðåøåòêè, âûñîêî÷àñòîòíàÿäèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü è äèíàìè÷åñêèå çàðÿäû Áîðíà äëÿ íåóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâPbB01=2B001=2O3 (B0 = Ga, In, Lu; B00 = Nb, Ta). Ïîëó÷åíî, ÷òî âñå ñîåäèíåíèÿ èìåþò ¾ìÿãêèå¿ ìîäû,ñâÿçàííûå ñ öåíòðîì (�15) è ãðàíè÷íîé òî÷êîé R çîíû Áðèëëþýíà (R15); ÷àñòîòû ýòèõ ìîä áëèçêè ïî âå-ëè÷èíå. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ìîäû ñ ïîìîùüþ ìåòîäàÌîíòå-Êàðëî ðàññ÷èòàíû òåìïåðàòóðû ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà è çíà÷åíèÿ ñïîíòàííîéïîëÿðèçàöèè â ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé �àçå äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ. Óñòàíîâëåíî, ÷òîïîëó÷åííûå òåìïåðàòóðû äëÿ òàíòàëîâûõ ñîåäèíåíèé âûøå, ÷åì äëÿ íèîáèåâûõ, è ñ ðîñòîì àòîìíîãîíîìåðà èîíà B0 òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà ïîâûøàåòñÿ. Ïðåäëîæåíà ìîäåëü, â êîòîðîé àíòèñåãíåòîýëåêòðè-÷åñêîå ñîñòîÿíèå ñâÿçûâàåòñÿ ñ êîíäåíñàöèåé ìîä �15 è R15. Ïîëó÷åíî, ÷òî äëÿ âñåõ ñîåäèíåíèé, êðîìåPbS
1=2Nb1=2O3 è PbS
1=2Ta1=2O3, ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ �àçà, ñâÿçàííàÿ òîëüêî ñ êîíäåíñàöèåé ìîäûR15, è àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ �àçà áëèçêè ïî ýíåðãèÿì, à äëÿ PbIn1=2Ta1=2O3 àíòèñåãíåòîýëåêòðè-÷åñêàÿ �àçà îêàçûâàåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè áîëåå âûãîäíîé.PACS: 63.20.-e, 77.80.-e1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑëîæíûå îêèñëû ñ îáùåé �îðìóëîé ABO3 óæåáîëåå 50 ëåò ÿâëÿþòñÿ ïðåäìåòîì ìíîãî÷èñëåííûõèññëåäîâàíèé. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ èíòåðåñ ê ýòèì ñî�åäèíåíèÿì âîçðîñ â ñâÿçè ñ íîâûìè âîçìîæíîñòÿ�ìè èõ ïðàêòè÷åñêèõ ïðèìåíåíèé [1℄. Îñîáåííî èí�òåðåñíû, ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ, ñîäåðæàùèåñâèíåö òâåðäûå ðàñòâîðû PbB01=2B001=2O3 (B0 = S
,Ga, In, Lu; B00 = Nb, Ta). Âûñîêîòåìïåðàòóðíàÿ�àçà íåóïîðÿäî÷åííûõ ïî êàòèîíàì B ñîåäèíåíèéPbB01=2B001=2O3 èìååò êóáè÷åñêóþ ñèììåòðèþ Pm3m.Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû ñîåäèíåíèÿ èñïûòûâà�þò ðàçíîîáðàçíûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè �àçîâûõ ïå�ðåõîäîâ, â òîì ÷èñëå ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèå è àíòèñå�ãíåòîýëåêòðè÷åñêèå, ïðè ýòîì ñèììåòðèÿ íèçêîòåì�*E-mail: jv
�iph.krasn.ru

ïåðàòóðíûõ �àç, ïîñëåäîâàòåëüíîñòü è õàðàêòåð �à�çîâûõ ïåðåõîäîâ çàâèñÿò îò õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà èñòåïåíè óïîðÿäî÷åíèÿ êàòèîíîâ B0, B00.Íàèáîëåå èçó÷åííûìè ÿâëÿþòñÿ ñîñòàâû, ãäåB0 = S
: PbS
1=2Nb1=2O3 (PSN) è PbS
1=2Ta1=2O3(PST). Îáà ýòèõ òâåðäûõ ðàñòâîðà ïðåòåðïåâàþò ñå�ãíåòîýëåêòðè÷åñêèé �àçîâûé ïåðåõîä â ðîìáîýäðè�÷åñêóþ �àçó ñ ñèììåòðèåé R3, ïðè÷åì â ïîëíîñòüþóïîðÿäî÷åííûõ Pb2S
NbO6 è Pb2S
TaO6 ýòî ðåçêèéñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèé ïåðåõîä, à ïî ìåðå ðàçóïîðÿ�äî÷åíèÿ S
 è Nb(Ta) ïåðåõîä ðàçìûâàåòñÿ è ñîåäè�íåíèÿ íà÷èíàþò ïðîÿâëÿòü ðåëàêñàòîðíûå ñâîéñòâà.Îäíàêî â ðàáîòàõ [2; 3℄ îòìå÷àëîñü, ÷òî áîëåå òùà�òåëüíûå ñòðóêòóðíûå èññëåäîâàíèÿ îáíàðóæèâàþòâ PST ëîêàëüíî óïîðÿäî÷åííûå (ïî êàòèîíàì B) íà�íîîáëàñòè ñ àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì.Â òâåðäûõ ðàñòâîðàõ ñ áîëåå òÿæåëûì èîíîì B0, òà�êèõ êàê PbIn1=2B001=2O3 (PIN è PIT) è PbLu1=2B001=2O31266



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008 Äèíàìèêà ðåøåòêè, ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ è àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ : : :(PLN è PLT), òàêæå èìåþòñÿ íåêîòîðûå ýêñïåðèìåí�òàëüíûå óêàçàíèÿ íà ñóùåñòâîâàíèå â íèõ àíòèñå�ãíåòîýëåêòðè÷åñêèõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ [4℄. Îäíàêîâ îòëè÷èå îò PSN è PST ñîåäèíåíèÿ PbB01=2Nb1=2O3è PbB01=2Ta1=2O3 (ãäå B0 = Ga, In, Lu) â ëèòåðàòóðåïðåäñòàâëåíû êðàéíå ìàëî è â îñíîâíîì ýòî ðàáîòû,ïîñâÿùåííûå PIN [1; 5�9℄.Â òî æå âðåìÿ ýòè ñîåäèíåíèÿ èíòåðåñíû òåì,÷òî, ïî-âèäèìîìó, ïî ìåðå óòÿæåëåíèÿ èîíà B0 (îòS
 ê Lu) ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèé �àçîâûé ïåðåõîä âíèõ ñìåíÿåòñÿ àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèì [10℄, à òàê�æå ñòàíîâÿòñÿ âîçìîæíûìè ïåðåõîäû ìåæäó àíòè�ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé è ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé �àçà�ìè. Ìåõàíèçì ýòèõ ïåðåõîäîâ îñòàåòñÿ äî êîíöàíåÿñíûì êàê ñ ýêñïåðèìåíòàëüíîé, òàê è ñ òåîðåòè�÷åñêîé òî÷åê çðåíèÿ.Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ âû÷èñëåíèå ñïåê�òðà êîëåáàíèé ðåøåòêè, òåìïåðàòóð ñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà, ñïîíòàííîé ïîëÿðè�çàöèè è ýíåðãèé �àç ñ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèìè èàíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèìè èñêàæåíèÿìè äëÿ ðÿ�äà ïîëíîñòüþ ðàçóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâPb(B01=2B00)1=2O3 (B0 = S
, Ga, In, Lu; B00 = Nb, Ta).�àñ÷åò äèíàìèêè ðåøåòêè è ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî�àçîâîãî ïåðåõîäà äëÿ ñêàíäèåâûõ òâåðäûõ ðàñòâî�ðîâ áûë ïðîâåäåí â ðàáîòàõ [11, 12℄. Çäåñü äëÿ ïîë�íîòû êàðòèíû èññëåäóåìîãî ðÿäà ñîåäèíåíèé ïðèâå�äåíû íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû ýòîãî ðàñ÷åòà.Â ðàçä. 2 ïðåäñòàâëåíû ìåòîä è ðåçóëüòàòû ðàñ�÷åòà äèíàìèêè ðåøåòêè íåóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõðàñòâîðîâ. Â ðàçä. 3 îáñóæäàþòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ�÷åòà ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî 
 èñïîëüçîâàíèåì ý���åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà òåìïåðàòóð ñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîãî ïåðåõîäà è òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåéñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè ðàññìàòðèâàåìûõ ñîåäèíå�íèé. Â ðàçä. 4 ðàññìîòðåíà ìîäåëü àíòèñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîé íåóñòîé÷èâîñòè äëÿ îáñóæäàåìûõ òâåð�äûõ ðàñòâîðîâ, ïðèâåäåí ðàñ÷åò ýíåðãèè ìîäåëü�íîé àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ñòðóêòóðû, ïîëó÷åí�íîé ïóòåì êîíäåíñàöèè ìîä �15 è R15, è ïðîâåäå�íî ñðàâíåíèå ýíåðãèé ýòîé ñòðóêòóðû è ñòðóêòóð,èñêàæåííûõ ïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàì ñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîé ìîäû �15 è ìîäû R15, íà ãðàíèöå çîíûÁðèëëþýíà. È, íàêîíåö, â Çàêëþ÷åíèè êðàòêî ñ�îð�ìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû.2. ÄÈÍÀÌÈÊÀ �ÅØÅÒÊÈ�àñ÷åò ïðîâåäåí â îáîáùåííîé ìîäåëè �îðäî�íà �Êèìà ñ ó÷åòîì äèïîëüíîé è êâàäðóïîëüíîéïîëÿðèçóåìîñòåé èîíîâ [13℄. Çäåñü áóäåì ðàññìàò�

Òàáëèöà 1. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå (aexp) è ðàññ÷è-òàííûå ðàâíîâåñíûå ïàðàìåòðû (amin) ýëåìåíòàð-íîé ÿ÷åéêèamin, �A aexp, �A amin, �A aexp, �APSN 3.94 4.07 [15℄ PST 3.99 4.07 [16℄PGN 3.98 � PGT 4.04 �PIN 4.04 4.11 [17℄ PIT 4.07 [10℄ 4.08 [17℄PLN 4.09 � PLT 4.12 �ðèâàòü òîëüêî ïîëíîñòüþ ðàçóïîðÿäî÷åííûå òâåð�äûå ðàñòâîðû ñî ñòðóêòóðîé ïåðîâñêèòà (ñèììåò�ðèÿ Pm3m). Äëÿ ðàñ÷åòà íåóïîðÿäî÷åííîãî òâåð�äîãî ðàñòâîðà èñïîëüçîâàëîñü ïðèáëèæåíèå ¾âèðòó�àëüíîãî êðèñòàëëà¿ [14℄. Ïàðàìåòðû ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè íàõîäèëèñü ïóòåì ìèíèìèçàöèè ïîëíîé ýíåð�ãèè êðèñòàëëà è ïðèâåäåíû â òàáë. 1 âìåñòå ñ èçâåñò�íûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè.�àññ÷èòàííûå ïàðàìåòðû ÿ÷åéêè ìåíüøå ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ íà 1�3%. Êàê èçâåñòíî [18℄, ñåãíåòî�ýëåêòðè÷åñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü êðàéíå ÷óâñòâèòåëü�íà ê îáúåìó ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, ïîýòîìó ðàñ÷åòäèíàìèêè ðåøåòêè è ýíåðãèé íèçêîñèììåòðè÷íûõ�àç ïðîâîäèëñÿ íà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèÿõïàðàìåòðîâ ðåøåòêè. Äëÿ êðèñòàëëîâ ñ B0 = Ga, Lu,äëÿ êîòîðûõ ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå ïàðàìåò�ðà ÿ÷åéêè íåèçâåñòíî, ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ ïðè ñëå�äóþùèõ ïàðàìåòðàõ ÿ÷åéêè: äëÿ ãàëëèåâûõ ñîåäè�íåíèé îí áðàëñÿ ðàâíûì 4.07�A, äëÿ PLT � 4.13�A,äëÿ PLN ïàðàìåòð ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ñîñòàâëÿë4.15�A.Â ðàìêàõ îïèñàííîé âûøå ìîäåëè áûëè ðàñ�ñ÷èòàíû âûñîêî÷àñòîòíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíè�öàåìîñòü, äèíàìè÷åñêèå çàðÿäû Áîðíà, ïîñòîÿí�íûå óïðóãîñòè (òàáë. 2) è ñïåêòðû ÷àñòîò êîëåáà�íèé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè äëÿ íåóïîðÿäî÷åí�íûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PbGa1=2Nb1=2O3 (PGN),PbGa1=2Ta1=2O3 (PGT), PIN, PIT, PLN è PLT. Âòàáë. 2 âèäíî, ÷òî äèíàìè÷åñêèå çàðÿäû èîíîâ hBiè O? óìåíüøàþòñÿ ñ ðîñòîì àòîìíîãî íîìåðà èîíàhBi. Ýòà æå òåíäåíöèÿ áûëà îòìå÷åíà è â ðàáî�òå [11℄. Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû ÷àñòîòû êîëåáàíèé âöåíòðå çîíû Áðèëëþýíà è â ãðàíè÷íîé òî÷êå R(q = 2�=a(1=2; 1=2; 1=2)). Ìû çäåñü íå ïðèâîäèì ïîë�íûå �îíîííûå ñïåêòðû, òàê êàê âî âñåõ ñîåäèíå�íèÿõ ýòè ñïåêòðû êà÷åñòâåííî ñõîæè (ñïåêòðû äëÿPSN è PST ïðèâåäåíû â ðàáîòå [11℄). Äëÿ âñåãî ðÿ�äà PbB01=2B001=2O3 â öåíòðå çîíû Áðèëëþýíà èìååò�ñÿ ¾ìÿãêàÿ¿ ìîäà êîëåáàíèé ñèììåòðèè �15, ñîîò�1267 8*



Â. Ñ. Æàíäóí, Í. �. Çàìêîâà, Â. È. Çèíåíêî ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008Òàáëèöà 2. Âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ âûñîêî÷àñòîòíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè "1, äèíàìè÷åñêèõ çàðÿ-äîâ Áîðíà Zdin, ïîñòîÿííûõ óïðóãîñòè Cij , êîðîòêîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ äèïîëü�çàðÿä ThBi�O, ÿ÷åå÷íîéïîëÿðèçóåìîñòè �
ell, îòíîøåíèÿ C0=C1 è ÷àñòîòû ìÿãêîé ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû !s"1 ZdinPb , e ZdinhBi , e ZdinOk , e ZdinO?, e C11,102 �Ïà C12,102 �Ïà C44,102 �Ïà ThBi�O, à. å. �
ell, à. å. �C0=C1,4�e2=V !s, ñì�1PSN 3.57 2.70 5.17 �4:19 �1:84 1.58 0.72 0.82 0.220 49.7 �0:53 �75PGN 3.00 2.67 4.55 �3:23 �2:00 2.23 0.75 0.90 0.235 43.5 �0:41 �66PIN 3.02 2.70 4.60 �3:08 �2:10 1.77 0.66 0.77 0.251 44.6 �0:52 �71PLN 2.80 2.64 4.20 �2:53 �2:16 1.80 0.60 0.70 0.255 43.1 �0:57 �72PST 3.35 2.66 4.27 �2:86 �2:04 2.09 0.74 0.75 0.260 47.6 �0:26 �53PGT 2.90 2.64 3.94 �2:32 �2:13 2.12 0.73 0.83 0.270 42.3 �0:35 �60PIT 2.94 2.66 2.96 �2:2 �2:22 2.27 0.68 0.72 0.280 43.3 �0:51 �70PLT 2.74 2.62 3.62 �1:65 �2:30 2.40 0.65 0.68 0.290 41.8 �0:64 �76Òàáëèöà 3. ×àñòîòû êîëåáàíèé (ñì�1) ïðè q = 0 è q = R äëÿ íåóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâPbB01=2B001=2O3PSN PGN PIN PLN PST PGT PIT PLTq = 0�15(2) TO �75:1 �53:1 �71:4 �71:8 �53:5 �56:8 �70:5 �75:7�25(1) LO 83.8 107.8 96.6 98.2 101.8 111.3 103.7 100.5T2u(3) 164.9 220.4 206.7 198.1 196.3 207.2 189.9 179.6T1u(2) TO 201.3 252.1 251.6 242.2 230.5 250.8 240.2 231.7T1u(1) LO 330.9 362.1 352.8 360.7 337.6 389.0 359.4 369.8T1u(2) TO 338.7 412.4 417.9 477.9 488.8 511.7 522.9 545.8T1u(1) LO 480.2 524.4 520.8 540.4 550.8 560.0 568.0 570.4q = RR15(3) �52:6 �49:4 �61:8 �63:6 �54:2 �53:9 �62:8 �66:7R25(3) 81.6 93.7 �16:1 �61:1 �38:8 �47:0 �105:0 �127:4R15(3) 243.2 266.6 254.5 228.5 222.2 245.5 229.8 212.9R250(3) 250.2 287.8 270.7 268.7 255.1 267.3 265.9 266.3R120(2) 296.5 347.2 401.9 440.9 441.9 460.6 497.8 515.7R20(1) 576.1 596.0 571.1 578.4 604.1 591.8 590.3 578.5Ïðèìå÷àíèå. Â ñêîáêàõ óêàçàíî âûðîæäåíèå ìîä, ìÿãêèå ìîäû ïîêàçàíû îòðèöàòåëüíûìè çíà÷åíèÿìè.1268



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008 Äèíàìèêà ðåøåòêè, ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ è àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ : : :âåòñòâóþùàÿ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé íåóñòîé÷èâîñòèðåøåòêè. Îòíîñèòåëüíî ïðèðîäû ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà â îêèñëàõ ñî ñòðóêòóðîéïåðîâñêèòà â ëèòåðàòóðå èìåþòñÿ äâå òî÷êè çðåíèÿ:íåêîòîðûå àâòîðû ñ÷èòàþò, ÷òî ýòîò ïåðåõîä ÿâëÿåò�ñÿ ïåðåõîäîì òèïà ïîðÿäîê�áåñïîðÿäîê [19℄ è ñâÿçàíñ óïîðÿäî÷åíèåì èîíà B, çàíèìàþùåãî öåíòðàëüíîåïîëîæåíèå â îêòàýäðå; äðóãèå æå àâòîðû îòíîñÿòýòîò ïåðåõîä ê ïåðåõîäàì òèïà ñìåùåíèÿ è ñâÿçû�âàþò åãî ñ íåóñòîé÷èâîñòüþ ðåøåòêè ïî îòíîøåíèþê ïîïåðå÷íîé îïòè÷åñêîé ìîäå. Â ñëó÷àå ïåðåõîäàòèïà ñìåùåíèÿ óñòàíîâëåíî, ÷òî ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü â îêèñëàõ ñî ñòðóêòóðîé ïå�ðîâñêèòà îïðåäåëÿåòñÿ òîíêèì áàëàíñîì êîíêóðèðó�þùèõ äàëüíîäåéñòâóþùèõ äèïîëü-äèïîëüíûõ è êî�ðîòêîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé. Êàê áûëî ïîêà�çàíî â ðàáîòå [11℄, âåëè÷èíà è çíàê ÷àñòîòû ñåãíå�òîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû îïðåäåëÿþòñÿ ïðàêòè÷åñêèâñåìè âçàèìîäåéñòâèÿìè â êðèñòàëëå, íî íàèáîëü�øåå çíà÷åíèå èìååò êîíêóðåíöèÿ ìåæäó äàëüíîäåé�ñòâóþùèìè äèïîëü-äèïîëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìèè êîðîòêîäåéñòâóþùèì âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó çà�ðÿäîì èîíà B è ýëåêòðîííûì äèïîëüíûì ìîìåíòîìêèñëîðîäà íà ñâÿçè B�Ok. Ýòîé æå êîíêóðåíöèåé âçíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíà çàðÿ�äà Áîðíà íà èîíàõ B è Ok. Â òàáë. 2 (ñòîëáåö 9)ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ êîðîòêîäåéñòâó�þùåãî çàðÿä-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ThBi�Ok , àâ ñòîëáöå 10 � çíà÷åíèÿ ïîëÿðèçóåìîñòè ÿ÷åéêè�
ell [20℄, âåëè÷èíà êîòîðîé çàâèñèò îò ïîëÿðèçóå�ìîñòåé îòäåëüíûõ èîíîâ è, òåì ñàìûì, â êàêîé-òîñòåïåíè õàðàêòåðèçóåò âåëè÷èíó äèïîëü-äèïîëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ. Èç ñðàâíåíèÿ ýòèõ âåëè÷èí äëÿðàçíûõ ñîåäèíåíèé âèäíî, ÷òî åñëè áû ñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü îïðåäåëÿëàñü òîëüêî óêà�çàííûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, òî, íàïðèìåð, PLT äîë�æåí áûë áû áûòü íàèáîëåå ¾æåñòêèì¿ èç âñåõ ñî�åäèíåíèé, à PSN � íàèáîëåå ¾ìÿãêèì¿. Îäíàêî ÷àñ�òîòû ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû â ýòèõ ñîåäèíåíè�ÿõ ïðèìåðíî ðàâíû. Ýòî åùå ðàç ïîäòâåðæäàåò âû�âîä ðàáîòû [11℄ î òîì, ÷òî âêëàä â ñåãíåòîýëåêòðè�÷åñêóþ íåóñòîé÷èâîñòü â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ îïðåäå�ëÿåòñÿ âñåìè âçàèìîäåéñòâèÿìè â êðèñòàëëå. Â ðà�áîòå [11℄ ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòàçíà÷åíèå ÷àñòîòû ìÿãêîé ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìî�äû ïðèáëèæåííî ìîæíî îïðåäåëèòü êàê!2 � �C0=C1; (1)ãäå C0 è C1 � êîìáèíàöèè ýëåìåíòîâ äèíàìè÷åñêîéìàòðèöû â îáîçíà÷åíèÿõ èç ðàáîòû [11℄. Â ïîñëåä�íèõ äâóõ ñòîëáöàõ òàáë. 2 ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûåçíà÷åíèÿ îòíîøåíèÿ C0=C1 è ÷àñòîòû ìÿãêîé ñåãíå�

òîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû. Âèäíî, ÷òî äëÿ âñåãî ðÿäàñîåäèíåíèé âåëè÷èíà C0=C1 ìåíÿåòñÿ íå ñèëüíî (îò�0:65 äî �0:25), ñîîòâåòñòâåííî è ÷àñòîòû íåóñòîé�÷èâîãî ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî êîëåáàíèÿ äëÿ âñåõñîåäèíåíèé ïðèìåðíî îäèíàêîâû. Îòñþäà âèäíî,÷òî õîòÿ íàëè÷èå ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé íåóñòîé÷è�âîñòè ãëàâíûì îáðàçîì îïðåäåëÿåòñÿ êîíêóðåíöè�åé äàëüíîäåéñòâóþùèõ äèïîëü-äèïîëüíûõ è êîðîò�êîäåéñòâóþùèõ äèïîëü-çàðÿäîâûõ âçàèìîäåéñòâèéTB�O, çíà÷åíèå ÷àñòîòû ìÿãêîé ìîäû îïðåäåëÿåòñÿáîëåå òîíêèì áàëàíñîì âñåõ âçàèìîäåéñòâèé â êðè�ñòàëëå [11℄.3. ÑÅ�ÍÅÒÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÀßÍÅÓÑÒÎÉ×ÈÂÎÑÒÜ ÈÑÅ�ÍÅÒÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÈÉ ÔÀÇÎÂÛÉÏÅ�ÅÕÎÄÑåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ íåóñòîé÷èâîñòü â ñîäåð�æàùèõ ñâèíåö òâåðäûõ ðàñòâîðàõ â îñíîâíîì ñâÿ�çàíà ñî ñìåùåíèåì èîíîâ ñâèíöà è èîíîâ êèñëîðîäàâ íàïðàâëåíèè, ïåðïåíäèêóëÿðíîì ñâÿçè hBi�O [18℄.Â òàáë. 4 ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûå ñîáñòâåííûå âåê�òîðû íåóñòîé÷èâûõ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèõ ìîä ðàñ�ñìàòðèâàåìîãî ðÿäà ñîåäèíåíèé. Êàê âèäíî, íàè�áîëüøåå ñìåùåíèå èìåþò èîíû Pb è O?. Âåëè÷èíûýòèõ ñìåùåíèé ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâû äëÿ âñåõ ñî�åäèíåíèé.Ïðè èñêàæåíèè êðèñòàëëà ïî ñîáñòâåííîìó âåê�òîðó ìÿãêîé ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû íàèáîëååýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé îêàçûâàåòñÿ ñòðóêòóðà ñîñìåùåíèÿìè èîíîâ âäîëü ïðîñòðàíñòâåííîé äèàãîíà�ëè êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêè, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñèììåòðèèÒàáëèöà 4. Ñîáñòâåííûå âåêòîðû ìÿãêîé ñåãíå-òîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû �15Pb hBi O? OkPSN 0.76 0.21 �0:42 �0:14PST 0.77 0.11 �0:44 �0:01PGN 0.78 0.12 �0:43 �0:05PGT 0.78 0.08 �0:44 �0:02PIN 0.79 0.08 �0:42 �0:03PIT 0.78 0.07 �0:44 �0:02PLN 0.79 0.06 �0:43 �0:004PLT 0.79 0.06 �0:43 �0:021269



Â. Ñ. Æàíäóí, Í. �. Çàìêîâà, Â. È. Çèíåíêî ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008
PINPLTPGTPITPLNPGNPSNPST

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8
U

−0.150

−0.125

−0.100

−0.075

−0.050

−0.025

0

0.025

0.050

EΓ − E0, ýÂ

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè òâåðäûõðàñòâîðîâ PbB01=2B001=2O3 îò àìïëèòóäû ñìåùåíèéèîíîâ ïî ñîáñòâåííîìó âåêòîðó ñåãíåòîýëåêòðè÷å-ñêîé ìîäû â íàïðàâëåíèè [111℄ðîìáîýäðè÷åñêîé �àçû. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû çàâè�ñèìîñòè ýíåðãèè êðèñòàëëà, îòñ÷èòàííîé îò ýíåðãèèíåèñêàæåííîãî êóáè÷åñêîãî êðèñòàëëà (E��E0), îòàìïëèòóäû ñìåùåíèé èîíîâ ïî ñîáñòâåííîìó âåêòî�ðó ìÿãêîé ìîäû â íàïðàâëåíèè [111℄. �ëóáèíà ýíåð�ãåòè÷åñêîãî ìèíèìóìà óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì àòîì�íîãî íîìåðà èîíà B0 è ñäâèãàåòñÿ â ñòîðîíó áîëüøèõàìïëèòóä ñìåùåíèé èîíîâ îò ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿâ êóáè÷åñêîé �àçå. Òåìïåðàòóðû ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêèõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ ðàññ÷èòûâàëèñü ìåòîäîììîäåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà â ïðèáëèæåíèè ëîêàëü�íîé ìîäû [12; 21�23℄. Òðåõêîìïîíåíòíàÿ ëîêàëüíàÿìîäà S� = u�Xi �i�;ãäå u � àìïëèòóäà ñìåùåíèé èîíîâ, �k� � ñîá�ñòâåííûé âåêòîð ìîäû èç òàáë. 4, öåíòðèðîâàëàñüíà èîíàõ Pb, èñïûòûâàþùèõ íàèáîëüøåå ñìåùåíèå,è ïîìåùàëàñü â óçëàõ ïðîñòîé êóáè÷åñêîé ðåøåò�êè. Ìîäåëüíûé ãàìèëüòîíèàí âêëþ÷àë â ñåáÿ ýíåð�ãèè êîðîòêîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé â ïðåäå�ëàõ òðåõ êîîðäèíàöèîííûõ ñ�åð (Eshort) è äàëü�íîäåéñòâóþùèõ äèïîëü-äèïîëüíûõ âçàèìîäåéñòâèéëîêàëüíûõ ìîä (Edip), à òàêæå ýíåðãèþ îäíîóçåëü�íîãî àíãàðìîíèçìà (Eanhar):Etot = Eanhar (fSig) ++Eshort (fSig; fSjg) +Edip (fSig; fSjg) : (2)ßâíîå âûðàæåíèå äëÿ ìîäåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíàïðèâåäåíî â ðàáîòå [22℄. Òàì æå îïèñàíà ïðîöåäóðà
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�èñ. 2. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñïîíòàííîé ïî-ëÿðèçàöèè äëÿ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ PbB01=2B001=2O3îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ãàìèëüòîíèàíà èç íàáîðàýíåðãèé èñêàæåííûõ ñòðóêòóð. Âû÷èñëåííûå ïàðà�ìåòðû ìîäåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà äëÿ âñåõ òâåðäûõðàñòâîðîâ ïðèâåäåíû â òàáë. 5.Òåìïåðàòóðíîå ïîâåäåíèå ñèñòåìû ñ ìîäåëüíûìãàìèëüòîíèàíîì (2) ðàññ÷èòûâàëîñü ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî ñî çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðîâ èç òàáë. 5. Ïðî�öåäóðà Ìîíòå-Êàðëî îïèñàíà â ðàáîòå [12℄, ãäå áûëïðîâåäåí ðàñ÷åò ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî ïåðåõîäà âñîåäèíåíèÿõ PSN è PST. Ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòàìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî âñå ïîëíîñòüþ ðàçóïîðÿäî�÷åííûå òâåðäûå ðàñòâîðû, çà èñêëþ÷åíèåì PSN,èñïûòûâàþò �àçîâûé ïåðåõîä â ðîìáîýäðè÷åñêóþñåãíåòîýëåêòðè÷åñêóþ �àçó ñ ïðèáëèçèòåëüíî ðàâ�íûìè íåíóëåâûìè çíà÷åíèÿìè òðåõ êîìïîíåíò ëî�êàëüíîé ìîäû. Â òâåðäîì ðàñòâîðå PSN ïðîöåäóðàÌîíòå-Êàðëî îáíàðóæèâàåò óçêóþ òåìïåðàòóðíóþïðîìåæóòî÷íóþ îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ñåãíåòî�à�çû ñ äâóìÿ îòëè÷íûìè îò íóëÿ è ðàâíûìè êîìïî�íåíòàìè ëîêàëüíîé ìîäû [12℄. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâè�ñèìîñòü âíóòðåííåé ýíåðãèè ñèñòåìû îêàçûâàåòñÿïðàêòè÷åñêè ãëàäêîé, îäíàêî íà òåìïåðàòóðíûõ çà�âèñèìîñòÿõ îòäåëüíûõ âêëàäîâ â ýíåðãèþ (êîðîòêî�äåéñòâóþùàÿ è äèïîëü-äèïîëüíàÿ ýíåðãèÿ) èìåþòñÿçàìåòíûå ïåðåãèáû â îáëàñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà, ïîêîòîðûì è îïðåäåëÿëèñü òåìïåðàòóðû �àçîâûõ ïå�ðåõîäîâ. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ýíåðãèè è îò�äåëüíûõ âêëàäîâ â íåå, ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî äëÿ PSN è PST, ïðèâåäåíû â ðàáîòå [12℄.Ïîäîáíûå çàâèñèìîñòè íàáëþäàþòñÿ è äëÿ äðóãèõñîåäèíåíèé ðàññìàòðèâàåìîãî ðÿäà òâåðäûõ ðàñòâî�ðîâ, è èç-çà ýêîíîìèè ìåñòà ìû èõ çäåñü íå ïðèâî�äèì. Â òàáë. 5 ïðèâåäåíû ïîëó÷åííûå ìåòîäîì Ìîí�1270



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008 Äèíàìèêà ðåøåòêè, ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ è àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ : : :Òàáëèöà 5. Ïàðàìåòðû ìîäåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíàPSN PGN PIN PLN PST PGT PIT PLTj1, ýÂ �35:5 �25:6 �24:6 �24:8 �23:0 �23:0 �15:0 �24:6j2, ýÂ 92.2 59.7 60.7 60 41.7 41.7 46.2 63.0j3, ýÂ 12.2 8.1 7.9 7.7 7.2 7.2 11.7 8.6j4, ýÂ �8:0 �6:7 �5:1 �5:0 �11:6 �11:6 �10:2 �4:8j5, ýÂ 24.2 21.4 9.03 9.4 16.4 16.4 21.8 26.0j6, ýÂ 3.3 2.8 2.1 2.2 5.3 5.3 1.4 2.7j7, ýÂ 1.6 1.4 1.1 1.0 2.6 2.6 1.2 1.3A, ýÂ 40 40.5 34.5 35.6 51 51 33.6 15.7B, ýÂ 1176 1247 1110 1136 1193 1193 1234 1302C, ýÂ 1350 2239 1883 1652 1602 1602 1940 1620Z, e 5.28 5.20 4.40 4.22 4.31 4.33 4.21 4.25T
, Êðàñ÷åò 250 280 380 630 170 650 800 850T
, Êýêñïåðèìåíò 380 [24℄ � 325 [10℄ � 275 [24℄ � 425 [10℄ �Ps, Êë/ì2ðàñ÷åò 0.26 0.2 0.28 0.37 0.17 0.34 0.39 0.41Ps, Êë/ì2ýêñïåðèìåíò � � 0.14 [25℄ � 0.33 [17℄ � � �Edip, ýÂ �0:25 �0:41 �0:63 �0:90 �0:16 �0:40 �0:63 �0:71Ïðèìå÷àíèå. j1�j7 � ïàðàìåòðû êîðîòêîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ; A, B, C � ïàðàìåòðû îäíîóçåëüíîãîàíãàðìîíèçìà; Z � ý��åêòèâíûé çàðÿä ìîäû; T
 � òåìïåðàòóðû ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà;Ps � çíà÷åíèÿ ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè; Edip � ýíåðãèÿ äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.òå-Êàðëî òåìïåðàòóðû �àçîâûõ ïåðåõîäîâ èç êó�áè÷åñêîé â ðîìáîýäðè÷åñêóþ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêóþ�àçó è çíà÷åíèÿ ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè â ýòîé �à�çå, à íà ðèñ. 2 ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè ñïîíòàííîé ïî�ëÿðèçàöèè â ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé �àçå îò òåìïåðà�òóðû. Êàê âèäíî íà ðèñóíêå, ïåðåãèáû â òåìïåðà�òóðíûõ çàâèñèìîñòÿõ ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè ïðè�ìåðíî ñîâïàäàþò ñ òåìïåðàòóðàìè ïåðåõîäîâ, îïðå�äåëåííûìè èç òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé ýíåðãèè(òàáë. 5). Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâìîäåëüíîãî ãàìèëüòîíèàíà äëÿ ðàçíûõ ñîñòàâîâ äî�âîëüíî áëèçêè (ñì. òàáë. 5), ðàçáðîñ â òåìïåðàòó�ðàõ ïåðåõîäà äîñòàòî÷íî âåëèê: îò 170 äî 850 Ê.Èç òàáë. 5 ñëåäóåò, ÷òî òåìïåðàòóðà ñåãíåòîýëåêòðè�÷åñêîãî ïåðåõîäà ðàñòåò ñ ðîñòîì àòîìíîãî íîìåðà

èîíà B0 êàê â íèîáèåâûõ, òàê è â òàíòàëîâûõ ñî�åäèíåíèÿõ, ïðè÷åì â òàíòàëîâûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõPbB01=2Ta1=2O3 ñåãíåòî�àçà ñòàáèëèçèðóåòñÿ ïðè áî�ëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, ÷åì â PbB01=2Nb1=2O3,çà èñêëþ÷åíèåì PSN è PST, ãäå ñèòóàöèÿ îáðàò�íàÿ. Ñîîòâåòñòâåííî è âåëè÷èíà ñïîíòàííîé ïîëÿðè�çàöèè â òàíòàëàòàõ áîëüøå, ÷åì â íèîáàòàõ. Îïðå�äåëÿþùèìè ñèëàìè ïðè ñòàáèëèçàöèè ñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîé �àçû ÿâëÿþòñÿ äèïîëü-äèïîëüíûå âçàè�ìîäåéñòâèÿ. ×åì ñèëüíåå ýòè âçàèìîäåéñòâèÿ, òåìïðè áîëåå âûñîêîé òåìïåðàòóðå ñóùåñòâóåò ñåãíå�òîýëåêòðè÷åñêàÿ �àçà è òåì áîëåå âûñîêîé äîëæíàáûòü òåìïåðàòóðà ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî �àçîâîãîïåðåõîäà. Â òàáë. 5 ïîêàçàíû äèïîëüíûå ýíåðãèè äëÿðàññìàòðèâàåìûõ ñîåäèíåíèé, ðàññ÷èòàííûå ïðè àì�1271



Â. Ñ. Æàíäóí, Í. �. Çàìêîâà, Â. È. Çèíåíêî ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008ïëèòóäå, ñîîòâåòñòâóþùåé ìèíèìóìó ýíåðãèè äëÿñìåùåíèé èîíîâ â íàïðàâëåíèè [111℄ (ðèñ. 1). Âèä�íî, ÷òî áîëåå âûñîêèì òåìïåðàòóðàì ïåðåõîäà ñîîò�âåòñòâóþò è áîëüøèå äèïîëüíûå ýíåðãèè êàê â ðÿ�äó òàíòàëàòîâ, òàê è â ðÿäó íèîáàòîâ. Óâåëè÷åíèåýíåðãèè äèïîëü-äèïîëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé ñâÿçàíîñ áîëüøèìè àìïëèòóäàìè ñìåùåíèÿ äëÿ ñîåäèíåíèéñ áîëüøèì àòîìíûì íîìåðîì èîíà B0. Ïðè÷èíà òî�ãî, ÷òî â òàíòàëàòàõ òåìïåðàòóðû ïåðåõîäîâ îêàçû�âàþòñÿ áîëåå âûñîêèìè, ÷åì â íèîáàòàõ (çà èñêëþ�÷åíèåì PSN è PST), ïîêà íå ÿñíà. Ñëåäóåò îòìå�òèòü, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíî òàêæå íàáëþäàåòñÿ òåí�äåíöèÿ óâåëè÷åíèÿ òåìïåðàòóðû ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà ñ óòÿæåëåíèåì èîíà B0, íîâ íàøèõ ðàñ÷åòàõ ýòà òåíäåíöèÿ âûðàæåíà áîëåå ÿð�êî. 4. ÀÍÒÈÑÅ�ÍÅÒÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÀßÍÅÓÑÒÎÉ×ÈÂÎÑÒÜÊàê îòìå÷àëîñü âî Ââåäåíèè, ýêñïåðèìåí�òàëüíûå èññëåäîâàíèÿ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ ñPbB01=2Nb1=2O3 è PbB01=2Òà1=2O3, ãäå B0 = Ga,In, Lu, î÷åíü íåìíîãî÷èñëåííû, è íàèáîëåå ïîëíûéîáçîð ðåçóëüòàòîâ ýòèõ èññëåäîâàíèé ìîæíî íàéòèâ ðàáîòå [10℄. Ïî íåêîòîðûì ýêñïåðèìåíòàëüíûìäàííûì â òâåðäûõ ðàñòâîðàõ ñ In è Lu â êà÷åñòâåèîíà B0 ïðè îïðåäåëåííîé ñòåïåíè óïîðÿäî÷åíèÿB-êàòèîíîâ íèçêîòåìïåðàòóðíàÿ �àçà ÿâëÿåòñÿàíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé, ïðè÷åì ñèììåòðèÿ ýòîé�àçû òâåðäî íå óñòàíîâëåíà: äëÿ PIN ïî îäíèìäàííûì ýòî ðîìáîýäðè÷åñêàÿ �àçà [10, 26℄, ïîäðóãèì � îðòîðîìáè÷åñêàÿ ñ ñèììåòðèåé Pbam,êàê è â PbZrO3 [1; 8℄.Ïðè óñòàíîâëåíèè ñòðóêòóðû àíòèñåãíåòî�ýëåêòðè÷åñêèõ �àç â ðàçëè÷íûõ ñîåäèíåíèÿõ(PbIn1=2Nb1=2O3, Pb2MgWO6 [27℄), êàê ïðàâèëî,ïðîâîäèòñÿ àíàëîãèÿ ñî ñòðóêòóðîé àíòèñåãíåòî�ýëåêòðè÷åñêîé �àçû â PbZrO3, êîòîðûé ñ÷èòàåòñÿêëàññè÷åñêèì àíòèñåãíåòîýëåêòðèêîì. Ñîãëàñíîñèììåòðèéíîìó àíàëèçó, ïðîâåäåííîìó â ðàáî�òå [28℄, àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà âPbZrO3 ìîæåò ÿâëÿòüñÿ ñëåäñòâèåì îäíîâðåìåí�íîãî çàìîðàæèâàíèÿ ìîä êîëåáàíèé êóáè÷åñêîéðåøåòêè, îòíîñÿùèõñÿ ê íåñêîëüêèì âîëíîâûìâåêòîðàì çîíû Áðèëëþýíà: â öåíòðå çîíû, â åå ãðà�íè÷íûõ òî÷êàõ M è R, à òàêæå âäîëü íàïðàâëåíèÿ�!M . �åçóëüòàòîì ìîæåò áûòü äîâîëüíî ñëîæíàÿñòðóêòóðà. Îäíàêî, êàê ñëåäóåò èç ñòðóêòóðíûõèññëåäîâàíèé àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèõ �àç â îêèñ�ëàõ, ñîäåðæàùèõ ñâèíåö [1; 5; 10℄, îñíîâíîé ÷åðòîé

Òàáëèöà 6. Ñîáñòâåííûå âåêòîðû ìîäû R15PSN PST PGN PGT PIN PIT PLN PLTPb 0.65 0.65 0.67 0.67 0.71 0.70 0.72 0.70O 0.53 0.53 0.52 0.52 0.50 0.51 0.49 0.50ýòèõ ñòðóêòóð ÿâëÿþòñÿ àíòèïàðàëëåëüíûå ñìåùå�íèÿ èîíîâ Pb è ñëàáûå èñêàæåíèÿ êèñëîðîäíûõîêòàýäðîâ.Â ðàññ÷èòàííûõ çäåñü �îíîííûõ ñïåêòðàõ âñåõðàññìàòðèâàåìûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ íà ãðàíèöå çî�íû Áðèëëþýíà â òî÷êå R åñòü òðåõêðàòíî âûðîæ-äåííàÿ íåñòàáèëüíàÿ ìîäà êîëåáàíèé êðèñòàëëè÷å�ñêîé ðåøåòêè ñèììåòðèè R15. Â ñîáñòâåííîì âåêòî�ðå ýòîé ìîäû ñìåùàþòñÿ èîíû ñâèíöà è êèñëîðî�äà [29℄: Pbx;OIy = OIIz;Pby; OIx = OIIIz;Pbz;OIIx = OIIIy: (3)Â òàáë. 6 ïðèâåäåíû ðàññ÷èòàííûå ñîáñòâåííûå âåê�òîðû ýòèõ ìîä äëÿ âñåãî ðÿäà ðàññìàòðèâàåìûõòâåðäûõ ðàñòâîðîâ, âêëþ÷àÿ PSN è PST.×àñòîòû ìÿãêèõ ìîä R15 âî âñåõ ñîåäèíåíèÿõáëèçêè äðóã ê äðóãó è ê ÷àñòîòàì ìÿãêèõ ñåãíå�òîýëåêòðè÷åñêèõ ìîä, êàê ýòî ñëåäóåò èç òàáë. 3.Îäíàêî ìåõàíèçì íåóñòîé÷èâîñòè ýòèõ äâóõ ìîä ðàç�ëè÷åí. Â ïîëÿðíîé ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäå �15îñíîâíîé ïðè÷èíîé íåóñòîé÷èâîñòè ÿâëÿþòñÿ äè�ïîëü-äèïîëüíûå ñèëû, òîãäà êàê äèïîëü-çàðÿäîâûåâçàèìîäåéñòâèÿ ñòàáèëèçèðóþò ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêóþ ìîäó. Â ìîäå R15 íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþýíà,êàê ïîêàçûâàþò íàøè ðàñ÷åòû, äèïîëü-çàðÿäîâûåâçàèìîäåéñòâèÿ (êàê äàëüíîäåéñòâóþùèå, òàê èêîðîòêîäåéñòâóþùèå) èãðàþò äåñòàáèëèçèðóþùóþðîëü è ïðèâîäÿò ê ñìÿã÷åíèþ ýòîé ìîäû.Ïðè ñìåùåíèÿõ èîíîâ ïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàììÿãêîé ìîäû R15 (3) ïðîèñõîäèò óäâîåíèå ÿ÷åéêè ïå�ðîâñêèòà (ñòðóêòóðà ýëüïàñîëèòà) ñ àíòèïàðàëëåëü�íûìè ñìåùåíèÿìè Pb â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ. Ïðè ýòîìíàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêèìè âûãîäíûìè îêàçûâàþòñÿñìåùåíèÿ èîíîâ Pb è O ïî âñåì òðåì âåêòîðàì (3);çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè ER�E0 îò àìïëèòóäûñìåùåíèé èîíîâ ïîêàçàíà íà ðèñ. 3. Êàê âèäíî íàýòîì ðèñóíêå, èñêàæåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàì ìÿãêîé ìîäû R15 îêàçû�âàþòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûìè ïî ñðàâíåíèþ ñêóáè÷åñêîé ñòðóêòóðîé äëÿ âñåõ ñîåäèíåíèé, êðî�ìå PSN, à äëÿ PST ýòà âûãîäà î÷åíü ìàëåíüêàÿ.Ýíåðãèè ñòðóêòóð, çà èñêëþ÷åíèåì PSN è PST, ñ ñå�ãíåòîýëåêòðè÷åñêèìè èñêàæåíèÿìè è èñêàæåíèÿìè1272



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008 Äèíàìèêà ðåøåòêè, ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ è àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ : : :
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè òâåðäûõðàñòâîðîâ PbB01=2B001=2O3 îò àìïëèòóäû ñìåùåíèéèîíîâ ïî ñîáñòâåííîìó âåêòîðó ìîäû R15 â íàïðàâ-ëåíèè [111℄ïî ñîáñòâåííîìó âåêòîðó íåóñòîé÷èâîé ìîäû R15 âòâåðäûõ ðàñòâîðàõ áëèçêè (òàáë. 7, ðèñ. 1 è 3).Òàêèì îáðàçîì, èç ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ñëåäó�åò, ÷òî â òâåðäûõ ðàñòâîðàõ PbB01=2B001=2O3 (B0 = S
,Ga, In, Lu; B00 = Nb, Ta) ñóùåñòâóþò äâå íàèáîëååíåñòàáèëüíûå ìîäû êîëåáàíèé êðèñòàëëè÷åñêîé ðå�øåòêè � ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ ìîäà �15 â öåíòðå çî�íû Áðèëëþýíà è ìîäà R15 íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþ�ýíà. Â îáåèõ íåñòàáèëüíûõ ìîäàõ ïðåîáëàäàþò ñìå�ùåíèÿ èîíîâ Pb è O è ýíåðãèè èñêàæåíèé ñòðóêòóðïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàì ýòèõ ìîä áëèçêè.Íà îñíîâàíèè ýòèõ ðåçóëüòàòîâ ìîæíî ïðåäïî�ëîæèòü ïðîñòóþ ìîäåëü àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãîñîñòîÿíèÿ â ðàññìàòðèâàåìûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ.Â ýòîé ìîäåëè ìÿãêàÿ ìîäà R15 (çà ñ÷åò êîòîðîéïðîèñõîäèò óäâîåíèå ÿ÷åéêè ñ àíòèïàðàëëåëüíûìèñìåùåíèÿìè àòîìîâ â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ) ¾òÿíåò¿ çàñîáîé ïîëÿðíóþ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêóþ ìîäó, è òà�êèì îáðàçîì ðåçóëüòèðóþùåå ñîñòîÿíèå êðèñòàëëàîêàçûâàåòñÿ àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèì (ðèñ. 4). Íàðèñ. 4à è 4á ïîêàçàíû äâå âîçìîæíûå ñèòóàöèè êîí�äåíñàöèè äâóõ óïîìÿíóòûõ ìîä: ñìåùåíèÿ àòîìîâ,ñîîòâåòñòâóþùèõ ìîäå �15, â ñîñåäíèõ ýëåìåíòàð�íûõ ÿ÷åéêàõ àíòèïàðàëëåëüíû (ðèñ. 4à) è ïàðàë�ëåëüíû (ðèñ. 4á ). Äëÿ ïðîñòîòû íà ðèñóíêå ïîêà�çàíû ñìåùåíèÿ àòîìîâ òîëüêî â íàïðàâëåíèè [001℄.Ñîãëàñíî íàøèì ðàñ÷åòàì, áîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âû�ãîäíîé îêàçàëàñü ñèòóàöèÿ, â êîòîðîé ñìåùåíèÿ àòî�ìîâ ïî ñîáñòâåííîìó âåêòîðó ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîéìîäû ïðîèñõîäÿò â íàïðàâëåíèè [111℄ è àíòèïàðàë�ëåëüíû â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ (òàáë. 7). Â ñëó÷àå ïàðàë�

ëåëüíîãî ñìåùåíèÿ àòîìîâ â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ âû�ãîäíîñòü èñêàæåííîé ñòðóêòóðû ïîÿâëÿåòñÿ òîëüêîïðè îïðåäåëåííûõ çíà÷åíèÿõ àìïëèòóäû ñìåùåíèÿàòîìîâ ïî ñîáñòâåííîìó âåêòîðó ìîäû R15 (ïîðÿä�êà 0:2) è ïðè äîñòàòî÷íî ìàëûõ çíà÷åíèÿõ àìïëèòó�äû ñìåùåíèÿ àòîìîâ ïî âåêòîðó ñåãíåòîýëåêòðè÷å�ñêîé ìîäû (0.05). Òàêèì îáðàçîì, àíòèñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå â ýòîé ìîäåëè ìîæåò áûòü ïî�ëó÷åíî ïóòåì èñêàæåíèÿ ñòðóêòóðû ïî ñîáñòâåííûìâåêòîðàì ìîäû R15 è �15 ñ àíòèïàðàëëåëüíûìè ñìå�ùåíèÿìè àòîìîâ â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ. Çàâèñèìîñòüïîëíîé ýíåðãèè ER�"#�E0 îò àìïëèòóäû ñìåùåíèéèîíîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ êîíäåíñàöèè äâóõ îïèñàí�íûõ âûøå ìîä, ïîêàçàíà íà ðèñ. 5. Ïî îñè àáñöèññîòëîæåíà àìïëèòóäà ñìåùåíèÿ àòîìîâ ïî ñîáñòâåí�íîìó âåêòîðó ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû, ïðè ýòîìàìïëèòóäà ñìåùåíèé ïî ñîáñòâåííîìó âåêòîðó ìîäûR15 áðàëàñü òàêîé, ÷òîáû ïîëíîå èñêàæåíèå ñòðóê�òóðû áûëî íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûì. Íàðèñóíêå âèäíî, ÷òî ïîëó÷åííîå çäåñü ìîäåëüíîå àí�òèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ âûãîä�íûì ïî ýíåðãèè ïî ñðàâíåíèþ ñ êóáè÷åñêîé ñòðóê�òóðîé äëÿ âñåõ ñîåäèíåíèé ðàññìàòðèâàåìîãî ðÿäà,çà èñêëþ÷åíèåì PSN è PST. Ñ óòÿæåëåíèåì èîíàB0 ãëóáèíà ìèíèìóìà óâåëè÷èâàåòñÿ è ñäâèãàåòñÿâ ñòîðîíó áîëüøèõ àìïëèòóä ñìåùåíèÿ îò ïîëîæå�íèÿ ðàâíîâåñèÿ â êóáè÷åñêîé �àçå. Êàê ñëåäóåò èçòàáë. 7, ýíåðãèÿ àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé èñêàæåí�íîé ñòðóêòóðû äëÿ èíäèåâûõ è ëþòåöèåâûõ ñîåäè�íåíèé, â îòëè÷èå îò ñêàíäèåâûõ è ãàëëèåâûõ ñîåäè�íåíèé, îêàçûâàåòñÿ ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíîé ýíåðãè�ÿì ñòðóêòóð, èñêàæåííûõ òîëüêî ïî ñîáñòâåííûìâåêòîðàì ìîäû R15 è ìîäû �15, íî ïðè ýòîì îñòà�åòñÿ ìåíåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé ïî ñðàâíåíèþñ ýòèìè ñòðóêòóðàìè, çà èñêëþ÷åíèåì PIT, â êîòî�ðîì ìîäåëüíîå àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîå ñîñòîÿíèåîêàçûâàåòñÿ áîëåå âûãîäíûì. Â ïîñëåäíåì ñòîëáöåòàáë. 7 ïîêàçàíà îòíîñèòåëüíàÿ ðàçíîñòü ýíåðãèé ñå�ãíåòîýëåêòðè÷åñêîé è ¾àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé¿�àç (� = (ER�"# �E0)� (E� �E0)=(E��E0)). Íàè�áîëüøåå çíà÷åíèå ýòà ðàçíîñòü èìååò â ñîåäèíåíèÿõñî ñêàíäèåì è óìåíüøàåòñÿ ñ óòÿæåëåíèåì êàòèîíàB0. Îäíàêî çàâèñèìîñòü ðàçíîñòè ýíåðãèé äâóõ �àçîò àòîìíîãî íîìåðà êàòèîíà B0 íå ìîíîòîííà: ìèíè�ìàëüíàÿ ðàçíîñòü ýíåðãèé íàáëþäàåòñÿ â ñîåäèíåíè�ÿõ ñ èíäèåì. Ïîëó÷åííûå òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòûêà÷åñòâåííî ïîäòâåðæäàþòñÿ äîñòóïíûìè ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè, ñîãëàñíî êîòîðûì â ñîåäèíå�íèè PIN îáíàðóæåíà àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ �à�çà, à â PLT è PLN åå íàëè÷èå ïðåäïîëàãàåòñÿ. Òàêèìîáðàçîì, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä î âîçìîæíîì �àçî�âîì ïåðåõîäå â óêàçàííûõ ñîåäèíåíèÿõ â àíòèñåãíå�1273



Â. Ñ. Æàíäóí, Í. �. Çàìêîâà, Â. È. Çèíåíêî ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008Òàáëèöà 7. Ýíåðãèè èñêàæåííûõ ñòðóêòóð, ïîëó÷åííûõ ïðè ñìåùåíèè àòîìîâ ïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàì ìîä�15 (q = 0) è R15 (q = 2�=a(1=2; 1=2; 1=2))E��E0, ýÂ ER�E0, ýÂ ER�"#�E0, ýÂ ER�""�E0, ýÂ �, ýÂPSN �0:0110 +0.0005 +0.0145 +0.0200 2.312PGN �0:0220 �0:0080 �0:0087 �0:0014 0.604PIN �0:0560 �0:0500 �0:0480 �0:0410 0.142PLN �0:1230 �0:0340 �0:0780 �0:012 0.365PST �0:0050 �0:0004 +0.0140 +0.0180 3.8PGT �0:0210 �0:0110 �0:0100 �0:0030 0.5PIT �0:0550 �0:0520 �0:0570 �0:0430 0.036PLT �0:1510 �0:1060 �0:1200 �0:0940 0.2Ïðèìå÷àíèå. E� � ýíåðãèÿ ñòðóêòóðû, èñêàæåííîé òîëüêî ïî âåêòîðó ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû �15, ER �ýíåðãèÿ ñòðóêòóðû, èñêàæåííîé òîëüêî ïî âåêòîðó ìîäû R15, ER�"# � ýíåðãèÿ ìîäåëüíîé àíòèñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîé ñòðóêòóðû, èñêàæåííîé ïî âåêòîðàì ìîä �15 è R15 ñ àíòèïàðàëëåëüíûì ñìåùåíèåì àòîìîâ ïîñîáñòâåííîìó âåêòîðó ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäû (�15) â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ, ER�"" � òî æå ñàìîå ñ ïàðàë�ëåëüíûì ñìåùåíèåì àòîìîâ â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ, � � îòíîñèòåëüíàÿ ðàçíîñòü ýíåðãèé ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîéè ¾àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé¿ �àç.
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�èñ. 4. Âîçìîæíàÿ êîíäåíñàöèÿ äâóõ ìîä: R15 è ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé �15 ñî ñìåùåíèÿìè (à � àíòèïàðàëëåëüíûìâ ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ, á � ïàðàëëåëüíûì â ñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ) èîíîâ â íåé. ×åðíûìè ñòðåëêàìè ïîêàçàíî íàïðàâ-ëåíèå ñìåùåíèÿ àòîìîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ ìîäå R15, áåëûìè � íàïðàâëåíèå ñìåùåíèÿ àòîìîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ìîäå. Îáîçíà÷åíèÿ êèñëîðîäîâ äàíû â ñîãëàñèè ñ ðàáîòîé [29℄1274



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 2008 Äèíàìèêà ðåøåòêè, ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ è àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ : : :
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ïîëíîé ýíåðãèè ìîäåëüíîé àí-òèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé ñòðóêòóðû (ðèñ. 4à) òâåð-äûõ ðàñòâîðîâ PbB01=2B001=2O3 îò àìïëèòóäû ñìåùå-íèé èîíîâ (U) ïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàì ñåãíåòî-ýëåêòðè÷åñêîé ìîäû �15 è ìîäû R15 â íàïðàâëå-íèè [111℄. Àìïëèòóäà ñìåùåíèÿ ïî ñîáñòâåííîìóâåêòîðó ìîäû R15 áðàëàñü äëÿ ñêàíäèåâûõ ñîåäè-íåíèé ðàâíîé 0:05, äëÿ ãàëëèåâûõ � 0:1, äëÿ èíäè-åâûõ � 0:2, äëÿ ëþòåöèåâûõ � 0:25òîýëåêòðè÷åñêóþ �àçó, ïîýòîìó ýêñïåðèìåíòàëüíûåèññëåäîâàíèÿ ïî îáíàðóæåíèþ äàííîé �àçû áûëèáû âåñüìà æåëàòåëüíû.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå êðàòêî ïåðå÷èñëèì ðåçóëüòàòûäàííîé ðàáîòû.1) Â âû÷èñëåííîì ñïåêòðå êîëåáàíèé ðåøåòêèäëÿ ðàçóïîðÿäî÷åííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ ñî ñòðóê�òóðîé ïåðîâñêèòà PbB01=2B001=2O3 (B0 = Ga, In, Lu;B00 = Nb, Ta) èìåþòñÿ íåñòàáèëüíûå ìîäû, îòâå÷à�þùèå çà íåóñòîé÷èâîñòü ðåøåòêè ïî îòíîøåíèþ êïîëÿðíûì êîëåáàíèÿì (ìîäà �15) è ê êîëåáàíèÿìñ âîëíîâûì âåêòîðîì íà ãðàíèöå çîíû Áðèëëþýíà(ìîäà R15) è ýòè ìîäû áëèçêè ïî ÷àñòîòå. Â ñîá�ñòâåííûõ âåêòîðàõ ýòèõ ìîä â îñíîâíîì ñìåùàþòñÿèîíû ñâèíöà.2) Â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ìîäû îïðåäåëåíûïàðàìåòðû ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà, îïèñûâà�þùåãî ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèé �àçîâûé ïåðåõîä, èâû÷èñëåíû òåìïåðàòóðû ýòîãî ïåðåõîäà äëÿ âñåõðàññìàòðèâàåìûõ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ. Óñòàíîâëåíî,÷òî ïîëó÷åííûå òåìïåðàòóðû äëÿ òàíòàëîâûõ ñîåäè�íåíèé âûøå, ÷åì äëÿ íèîáèåâûõ, è òåìïåðàòóðà ïå�ðåõîäà ïîâûøàåòñÿ äëÿ ñîåäèíåíèé ñ áîëüøèì íî�

ìåðîì èîíà B0 â ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìå. Òàêàÿ æåçàâèñèìîñòü ïîëó÷åíà äëÿ âû÷èñëåííîé âåëè÷èíûñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè.3) �àññìîòðåíà âîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿàíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ â ðàññìàòðè�âàåìûõ ñîåäèíåíèÿõ. Ñòðóêòóðà àíòèñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêîé �àçû ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîìáèíàöèþñìåùåíèé èîíîâ ïî ñîáñòâåííûì âåêòîðàì ìîäûR15 è ïîëÿðíîé ìîäû �15. Ïðè ýòîì ñìåùåíèÿïî âåêòîðó ïîëÿðíîé ìîäû ïðîòèâîïîëîæíû âñîñåäíèõ ÿ÷åéêàõ ñòðóêòóðû ïåðîâñêèòà. Ïîëó÷åíî,÷òî ýòà �àçà, ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ �àçà è �àçà,ñâÿçàííàÿ ñ êîíäåíñàöèåé òîëüêî ìîäû R15, áëèçêèïî ýíåðãèÿì äëÿ âñåõ ñîåäèíåíèé, çà èñêëþ÷åíèåìPbS
1=2Ta1=2O3 è PbS
1=2Nb1=2O3. Â ñîåäèíåíèèPbIn1=2Ta1=2O3 àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêàÿ �àçàîêàçûâàåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè áîëåå âûãîäíîé ïîñðàâíåíèþ ñ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîé �àçîé è �àçîé,ñâÿçàííîé ñ êîíäåíñàöèåé ìîäû R15.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíò �06-02-16091) è â ðàìêàõ ïðîãðàì�ìû Ïðåçèäåíòà �Ô ïî ïîääåðæêå Âåäóùèõ íàó÷íûõøêîë (ÍØ-4137.2006.2).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Y. Park, K. M. Knowles, and K. Cho, Phase Trans.68, 411 (1999).2. P. M. Woodward and K. Z. Baba-Kishi, J. Appl. Cryst.35, 233 (2002).3. K. Z. Baba-Kishi, G. Kressey, and R. J. Cerni
,J. Appl. Cryst. 25, 477 (1992).4. Ñåãíåòîýëåêòðèêè è àíòèñåãíåòîýëåêòðèêè, ïîäðåä. �. À. Ñìîëåíñêîãî, Íàóêà, Ìîñêâà (1971).5. K. Nomura, T. Shingai, N. Yasuda et al., Ferroele
tri
s218, 69 (1998).6. A. A. Bokov, I. P. Rayevsky, V. V. Neprin, andV. G. Smotrakov, Ferroele
tri
s 124, 271 (1991).7. V. A. Shuvaeva, Y. Azuma, I. P. Raevski et al.,Ferroele
tri
s 299, 103 (2004).8. P. Groves, Phase Trans. 6, 115 (1986).9. P. Groves, J. Phys. C: Sol. St. Phys. 19, 5103 (1986).10. V. A. Isupov, Ferroele
tri
s 289, 131 (2003).11. Â. È. Çèíåíêî, Í. �. Çàìêîâà, Å. �. Ìàêñèìîâ,Ñ. Í. Ñî�ðîíîâà, ÆÝÒÔ 132, 702 (2007).1275



Â. Ñ. Æàíäóí, Í. �. Çàìêîâà, Â. È. Çèíåíêî ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 6, 200812. Â. È. Çèíåíêî, Í. �. Çàìêîâà, ÆÝÒÔ 133, 622(2008).13. Å. �. Ìàêñèìîâ, Â. È. Çèíåíêî, Í. �. Çàìêîâà, ÓÔÍ174, 1145 (2004).14. Â. È. Çèíåíêî, Ñ. Í. Ñî�ðîíîâà, ÔÒÒ 46(7), 1252(2004).15. C. Perrin, N. Menguy, O. Bidault et al., J. Phys.:Condens. Matter 13, 10231 (2001).16. C. G. F. Stenger and A. J. Burggraaf, Phys. Stat. Sol.(a) 61, 275 (1980).17. A. Kania and N. Pavla
zyk, Ferroele
tri
s 124, 261(1991).18. W. Zhong, R. D. King-Smith, and D. Vanderbilt, Phys.Rev. Lett. 72, 3618 (1994).19. G. Volkel and K. A. Muller, Phys. Rev. B 76, 094105(2007).20. Î. Â. Èâàíîâ, Ä. À. Øïîðò, Å. �. Ìàêñèìîâ, ÆÝÒÔ114, 333 (1998).

21. U. V. Waghmare and K. M. Rabe, Phys. Rev. B 55,6161 (1997).22. W. Zhong and D. Vanderbilt, Phys. Rev. B 52, 6301(1995).23. K. M. Rabe and J. D. Jannopoulos, Phys. Rev. B 36,6631 (1987).24. C. Malibert, B. Dkhil, J. M. Kiat et al., J. Phys.:Condens. Matter 9, 7485 (1997).25. S. Wongsaenmai, R. Yimnirun, S. Ananta et al.,Mater. Lett. 62, 352 (2007).26. M. F. Kuprianov, A. V. Turi
, S. M. Zaitsev, andE. G. Fesenko, Phase Trans. 4, 65 (1983).27. G. Baldinozzi, Ph. S
iau, D. Grebillet et al., A
taCryst. B 51, 668 (1995).28. W. Cohran and A. Zia, Phys. Stat. Sol. 25, 273 (1968).29. R. F. Cowley, Phys. Rev. 34, A981 (1964).

1276


