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Antise�netoelektriqni� var��nt model� deformovanogo kristala tipu DKDP zastosovano

dl� opisu efekt�v, viklikanih zovn�xn�mi tiskami, wo ne zni�u�t~ simetr�Ý sistemi (g�dro-

statiqnim ta odnov�snim �

3

), u kristal� DADP. U nabli�enn� qotiriqastinkovogo klastera

rozrahovano v�l~nu energ��, vivedeno r�vn�nn� dl� temperaturi fazovogo perehodu ta �vn�

virazi dl� popereqnoÝ � pozdov�n~oÝ d�elektriqnoÝ proniknosti � teplomnosti sistemi �k

funkc�� tisku. Viznaqeno nab�r parametr�v teor�Ý, wo zabezpequ zadov�l~ni� opis na�vnih

eksperimental~nih danih. Peredbaqat~s�, wo odnov�sni� tisk povinen vplivati na f�ziqn�

harakteristiki kristala, �ki� rozgl�da�t~, nabagato sil~n�xe, n�� g�drostatiqni�. Poka-

zano, wo vpliv tisku na antise�netoelektriqn� kristali tipu DADP ta se�netoelektriqn�

tipu DKDP mo�na opisati v ramkah dinoÝ model�.

Kl�qov� slova: DADP, g�drostatiqni� tisk, odnov�sni� tisk, deformac�Ý, fazovi� pe-

reh�d, d�elektriqna pronikn�st~.
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I. VSTUP

Sered spoluk, �k� otrimu�t~ unasl�dok �zomorf-

nogo zam�wenn� va�kih �on�v u kristal� KH

2

PO

4

(KDP), osoblive m�sce pos�da dig�drofosfat amon��

(NH

4

H

2

PO

4

), osk�l~ki u n~omu vpor�dkuvann� v

niz~kotemperaturn�� faz� sta antise�netoelektriq-

nim.

U paraelektriqn�� faz� kristal NH

4

H

2

PO

4

(ADP)

�zomorfni� do KDP (prostorova �rupa I

�

42d z qo-

tirma molekulami v elementarn�� kom�rc� [1, 2]). Te-

traedri PO

4

z'dnan� m�� sobo� ta z amon��nimi �ru-

pami NH

4

trivim�rno� �ratko� vodnevih zv'�zk�v.

Zv'�zki O-H: : :O korotx�, n�� N-H: : :O, st��k�x� ta

menxe zm�n��t~s� z� zm�no� temperaturi. Pereh�d

u niz~kotemperaturnu fazu suprovod�ut~s� de-

formac�� elementarnoÝ kom�rki (prostorova �rupa

P2

1

2

1

2

1

) | atomi azotu ta fosforu zm�wu�t~s� per-

pendikul�rno do c-os�, tetraedri NH

4

ta PO

4

pol�-

rizu�t~s�, priqomu sus�dn� vzdov� c-os� �rupi NH

4

ta PO

4

pol�rizu�t~s� v protile�nih napr�mkah.

Proste�ut~s� q�tko vira�eni� fazovi� pereh�d

perxogo rodu, �ki� suprovod�ut~s� stribkopod�b-

nimi zm�nami obidvoh d�elektriqnih spri�n�tlivo-

ste� ta teplomnosti. Popereqna spri�n�tliv�st~

znaqno b�l~xa v�d pozdov�n~oÝ ta sil~n�xe zale-

�it~ v�d temperaturi. Temperatura perehodu T

N

sut-

tvo zm�n�t~s� z de�teruvann�m | v�d 148 v ADP

do 245 K u povn�st� de�terovanomu DADP. U vi-

padku prikladann� g�drostatiqnogo tisku T

N

v ADP,

DADP, �k � v KDP, zni�ut~s� spoqatku l�n��no z

@T

N

=@p=-3.4 K/kbar v ADP � -1.4 K/kbar v DADP [3],

pri viwih tiskah ce zni�enn� sta nel�n��nim � pri

p=33 kbar T

N

v ADP dor�vn� nul� (znika vpor�d-

kovana faza). Popereqna spri�n�tliv�st~ spada z

tiskom u paraelektriqn�� faz� � zb�l~xut~s� v an-

tise�netoelektriqn�� [4].

Vpliv g�drostatiqnogo tisku na pru�n� vlasti-

vost� paraelektriqnogo ADP dosl�d�eno v prac� [5].

Vi�vilos�, wo �k � v KDP ta DKDP, stal� c

11

ta c

33

zb�l~xu�t~s� z tiskom l�n��no, tod� �k c

44

� c

66

ma-

�t~ suttvo nel�n��nu (priblizno parabol�qnu) po-

ved�nku.

Ma��e ne vivqenim  vpliv tisku na kristal�qnu

strukturu ADP. V�domo, odnak, wo temperatura fa-

zovogo perehodu, �k � v KDP,  l�n��no� funkc��

v�dstan� � m�� mo�livimi polo�enn�mi protona na

vodnevomu zv'�zku O-H: : :O ta dor�vn� nul� pri

�

c

= 0:2

�

A [6{8]. Kr�m togo, pri odnakovih z toqn�st�

do 0.01

�

A � temperaturi perehod�v v KDP, DKDP,

ADP � DADP zb�ga�t~s�.

Zviqa�no antise�netoelektriqni� harakter upo-

r�dkuvann� v ADP po�sn��t~, pripuska�qi, wo

b�l~x vig�dnimi  ne verhn� qi ni�n�, a b�qn� pro-

tonn� konf��urac�Ý, v �kih odin proton rozm�weni�

b�l� verhn~ogo, a odin b�l� ni�n~ogo kisn�v [9] (pa-

rametru " model� Sletera pripisu�t~ v�d'mne zna-

qenn�). Treba, odnak, zaznaqiti, wo v sistem�, u

�k�� vrahovano lixe korotkos��n� korel�c�Ý, na�vn�

dek�l~ka protonnih konf��urac�� z odn�� energ��,

priqomu lixe odna z nih  antise�netoelektriqno�

[10]. Opisati fazovi� pereh�d mo�na lixe v tomu vi-

padku, �kwo vz�ti do uvagi tako� dipol~{dipol~n�

vzamod�Ý m�� protonami.

Bez sumn�vu, taki� harakter protonnoÝ konf��u-

rac�Ý v ADP zumovleni� na�vn�st� �on�v NH

4

ta

mo�liv�st� utvorenn� dodatkovih vodnevih zv'�zk�v

N�H: : :O. �k�sno �ogo mo�na po�sniti takim qi-

nom [11]. Ko�ni� atom kisn� pov'�zani� vodnevimi

zv'�zkami z �nxim atomom kisn� sus�dn~oÝ �rupi PO

4

ta atomom azotu sus�dn~oÝ amon��noÝ �rupi NH

4

. U

niz~kotemperaturn�� faz� �on NH

4

zm�wut~s� v�d
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central~nogo polo�enn� tak, wo dva vodnev� zv'�zki,

�k� pov'�zu�t~ atom N c�Ý �rupi z kisn�mi, sta�t~

dovximi, n�� dva �nx� [2]. �kwo atom O zv'�zani� z

N dovgim zv'�zkom, to proton na O�H: : :O zv'�zku

 poblizu atoma kisn�, � navpaki, pri korotkomu

N�H: : :O zv'�zku proton na zv'�zku O�H: : :O b�l~x

v�ddaleni�. Ot�e, na�vn�st~ dodatkovih vodnevih

zv'�zk�v privodit~ do zm�ni protonnoÝ konf��urac�Ý.

M�kroskop�qna teor�� cih efekt�v bula zapropono-

vana v [11]; pokazano, wo Ýh mo�na zvesti do efek-

tivnoÝ antise�netoelektriqnoÝ vzamod�Ý m�� proto-

nami, wo perebuva�t~ na O�H: : :O zv'�zkah | b�qn�

konf��urac�Ý sta�t~ b�l~x energetiqno vig�dnimi.

Na�vn�t~ v ADP b�qnih protonnih konf��urac��

u niz~kotemperaturn�� faz� vva�at~s� eksperimen-

tal~no p�dtverd�eno� [12{14]. Wo � stosut~s� pa-

raelektriqnoÝ fazi, to v [13{14] stverd�ut~s�, wo

pri T > T

N

�rupi H

2

PO

�

4

(D

2

PO

�

4

) ma�t~ simetr��

C

2

, tobto protoni  ne v b�qnih (C

1

), a u verhn�h qi

ni�n�h konf��urac��h. Taki� visnovok zrobleno na

t�� p�dstav�, wo p�d qas rozs��nn� ne vi�vleno mod,

dozvolenih pri simetr�Ý C

1

, ale zaboronenih pri C

2

,

a tako� vi�vleno modu, zaboronenu pri S

4

.

To� fakt, wo kristal ADP u parafaz� �zomorfni�

do KDP, a tako� �k�sna pod�bn�st~ temperaturnih ta

bariqnih zale�noste� bagat~oh f�ziqnih harakteri-

stik u KDP � ADP, sv�dqat~ pro potrebu poxuku di-

noÝ teor�Ý fazovogo perehodu v cih kristalah.

S~ogodn�  dva r�zn� p�dhodi do c�Ý problemi.

Zg�dno z odnim z nih [10, 15], fazovi� pereh�d v�d-

buvat~s� vnasl�dok upor�dkuvann� dipol�v H

2

PO

4

,

protoni rozm�wen� v b�qnih konf��urac��h. Sut-

tvu rol~ u c~omu vipadku v�d�gra�t~ dalekos��n�

vzamod�Ý m�� dipol�mi.

Drugi� p�dh�d [16-19] �runtut~s� na model� pro-

tonnogo vpor�dkuvann�, v ramkah �koÝ v prac�h [18-

19] bula vperxe zaproponovana posl�dovna stati-

stiqna teor�� se�neto- � antise�netoelektrik�v c~ogo

tipu, de v nabli�enn� qotiriqastinkovogo klastera

rozrahovana v�l~na energ�� protonnoÝ p�dsistemi ta

viznaqen� mo�liv� tipi protonnogo vpor�dkuvann�.

Q�tko pokazano, wo pereh�d v antise�netoelektriq-

ni� stan mo�livi� t�l~ki z urahuvann�m dalekod�Ý.

Na v�dm�nu v�d [10], �ndukovana zovn�xn�m elektriq-

nim polem pol�rizac�� vzdov� antise�netoelektriq-

nih ose� a qi b stvor�t~s� dipol~nimi momentami

zv'�zk�v (dva zv'�zki, wo p�dhod�t~ do ko�noÝ �rupi

PO

4

, stvor��t~ pol�rizac�� vzdov� os� a, a dva �nx�

| vzdov� os� b) ta zm�wenn�mi va�kih �on�v u plo-

win� ab,wo suprovod�u�t~ protonne vpor�dkuvann�,

tod� �k zg�dno z [10] pol�rizac�� stvor��t~ dipol�

H

2

PO

4

, ko�ni� z �kih mo�e pol�rizuvatis� lixe

vzdov� odn�Ý z ose� a qi b. U rezul~tat� c~ogo v�dr�z-

n��t~s� virazi dl� popereqnoÝ d�elektriqnoÝ spri�-

n�tlivosti, viznaqen� v [16] ta [10], hoqa v oboh vi-

padkah, �kwo nale�no vibrati p�dg�nn� parametri, to

mo�na otrimati zadov�l~ni� opis eksperimental~-

nih danih.

Ne vivqen�, odnak, �viwa, wo v�dbuva�t~s� p�d qas

prikladann� do ADP zovn�xn~ogo tisku. Tak� do-

sl�d�enn� dopomogli b dodatkovo z'�suvati prirodu

fazovogo perehodu v cih kristalah.

Model~ deformovanogo kristala tipu KD

2

PO

4

bula zaproponovana v [24, 25]. ÕÝ praktiqno real�zo-

vano dl� vipadku tisk�v, wo ne zm�n��t~ simetr�Ý

sistemi, v [20{23]. Viznaqeno nab�r parametr�v te-

or�Ý, wo zabezpequ zadov�l~ni� k�l~k�sni� opis ba-

riqnih zale�noste� temperaturi fazovogo perehodu,

spontannoÝ pol�rizac�Ý ta pozdov�n~oÝ d�elektriqnoÝ

proniknosti kristala pri r�znih koncentrac��h de�-

ter��.

Naxa meta| zastosuvati c� teor�� do deformova-

nogo kristala DADP ta perev�riti, qi mo�livo opi-

sati efekti, zumovlen� zovn�xn�m tiskom u se�neto-

elektriqnih ta antise�netoelektriqnih kristalah

tipu KDP v me�ah dinogo p�dhodu.

II. KLASTERNI� P�DH�D

Rozgl�nemo sistemu de�tron�v, �k� ruha�t~s�

na vodnevih O-D: : :O zv'�zkah u kristal� tipu

ND

4

D

2

PO

4

. Prim�tivnu kom�rku kristala utvor�-

�t~ dva sus�dn� tetraedri PO

4

razom z qotirma vod-

nevimi zv'�zkami, wo nale�at~ do odnogo z nih (te-

traedra tipu \A"). Vodnev� zv'�zki, �k� p�dhod�t~ do

drugogo tetraedra (tipu \B"), nale�at~ qotir~om

na�bli�qim strukturnim elementam, wo �ogo oto-

qu�t~ (div. ris. 1). Vva�amo, wo do kristala pri-

kladeno zovn�xn napru�enn� �

l

, (l = h, 3), �ke ne

zni�u �ogo simetr�Ý:

�

h

= (�p;�p;�p); �

3

= (0; 0;�p): (2.1)

Ris. 1. Prim�tivna kom�rka kristala DADP.

i

1

,

i

2

,

i

3

,

i

4

| vodnev� zv'�zki; 1, 2 | mo�liv� po-

lo�enn� de�tron�v na zv'�zkah.

Gam�l~ton��n de�tronnoÝ p�dsistemi, �kwo na�vna

zovn�xn� napruga �

l

ta elektriqn� pol� E

i

(i =

1; 2; 3), napr�mlen� vzdov� kristalograf�qnih ose�

a, b, c, ma taki� vigl�d [24]:
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^

H

i

=

�vN

2

X

ij

c

(0)

ij

"

i

"

j

+

1

2

X

qf

2�F

i

f

h�

qf

i

2

�

X

qf

h

2�F

i

f

�

qf

2

+ �

fi

E

i

�

qf

2

i

+

X

q

1

;q

2

q

3

;q

4

�

�

R

q

1

;R

q

2

�

R

q

1

;R

q

3

�

R

q

1

;R

q

4

+ �

R

q

1

+r

2

;R

q

2

�

R

q

1

+r

3

;R

q

3

�

R

q

1

+r

4

;R

q

4

	

�

8

<

:

1

2

X

ff

0

V

ff

0

�

q

f

f

2

�

q

f

0

f

0

2

+ �

�

q

1

1

2

�

q

2

2

2

�

q

3

3

2

�

q

4

4

2

9

=

;

: (2.2)

Gam�l~ton��n (2.2) opisu korotkos��n� konf��u-

rac��n� vzamod�Ý de�tron�v poblizu tetraedr�v tipu

\A" � tipu \B" (perxi� ta drugi� dobutki �-funkc��

v�dpov�dno); r

f

| rad�us{vektor v�dnosnogo polo-

�enn� de�tronnogo zv'�zku v kom�rc�; �

qf

| operator

z-komponenti kvaz�sp�nu de�trona, �ki� perebuva na

f -mu zv'�zku v q-� kom�rc�, (�

qf

= �1); c

(0)

ij

| \zatra-

voqn�" pru�n� stal�; "

i

| komponenti tenzora defor-

mac��; �v = v=k

B

; v | ob'm elementarnoÝ kom�rki; k

B

| stala Bol~cmana.

Veliqina F

i

f

| vnutr�xn� pol�, stvoren�, po{

perxe, efektivno� dalekos��no� vzamod�� m��

de�tronami (vrahovano� v nabli�enn� molekul�r-

nogo pol�), �ka ohopl� � nepr�mu vzamod�� de�-

tron�v qerez kolivann� �ratki, ta, po{druge, zovn�x-

n�m tiskom p. Õhn�� vigl�d u vipadku DKDP opi-

sani� v [24, 25] | dalekos��na vzamod��, vraho-

vana v nabli�enn� molekul�rnogo pol�, perenor-

movut~s� dodankami, proporc��nimi do seredn�h

znaqen~ kvaz�sp�n�v �

(1)

qf

= h�

qf

i ta deformac�� "

i

.

Dodanki takogo tipu vinika�t~, �kwo vz�ti do

uvagi deformac�Ý kristal�qnoÝ �ratki, ale znehtu-

vati zm�nami z tiskom dipol~nogo momentu zv'�zku

� = e� (� | v�dstan~ m�� mo�livimi polo�enn�mi

de�trona na zv'�zku O-H: : :O). �k baqimo, analog�q-

ni� rezul~tat mo�na otrimati, �kwo formal~no

rozklasti komponenti tenzora dalekod�Ý J

ff

0

(qq

0

) za

deformac��mi, obme�u�qis~ l�n��nimi dodankami:

J

ff

0

(qq

0

) =

~

J

(0)

ff

0

(qq

0

) +

X

j

 

j

ff

0

(qq

0

)"

j

;

2�F

i

qf

=

X

q

0

f

0

[

~

J

(0)

ff

0

(qq

0

) +

X

j

 

j

ff

0

(qq

0

)"

j

]

�

(1)i

q

0

f

0

2

:

Zale�n�st~ � v�d tisku vrahovumo takim qinom.

Zg�dno z [27, 28] � v KDP ta DKDP  l�n��no� funk-

c�� g�drostatiqnogo tisku. Pripuska�qi, wo harak-

ter c�Ý zale�nosti v DADP v�d g�drostatiqnogo ta

odnov�snogo tisk�v �

3

 takim samim, ta ma�qi na

uvaz� (2.1), mo�emo zapisati

� = �

0

+ �

1

p:

Osk�l~ki J

ff

0

proporc��ne do �

2

, to, rozklada�qi

�ogo v r�d za tiskom, otrimumo

~

J

(0)

ff

0

(qq

0

) = J

(0)

ff

0

(qq

0

)[1 + 2

�

1

�

0

p];

2�F

i

qf

=

X

q

0

f

0

�

J

(0)

ff

0

(qq

0

)[1 + 2

�

1

�

0

p] (2.3)

+

X

j

 

j

ff

0

(qq

0

)"

j

3

5

�

(1)i

q

0

f

0

2

:

Statiqn� � dinam�qn� vlastivost� DADP budemo roz-

gl�dati, obme�u�qis~ nabli�enn�m qotiriqastin-

kovogo klastera.Klasterni� gam�l~ton��nH

iA

q4

, �kwo

na�vni� zovn�xn�� tisk � elektriqne pole E

i

, ma ta-

ki� vigl�d:

^

H

iA

q4

= V

h

�

q1

2

�

q2

2

+

�

q2

2

�

q3

2

+

�

q3

2

�

q4

2

+

�

q4

2

�

q1

2

i

+ U

h

�

q1

2

�

q3

2

+

�

q2

2

�

q4

2

i

+�

�

q1

2

�

q2

2

�

q3

2

�

q4

2

�

X

f

z

i

qf

�

�

qf

2

: (2.4)

Tut V = ("� w

1

)=2; U = ("+ w

1

)=2; � = 2"� 8w + 2w

1

; " = "

s

� "

a

, w = "

1

� "

a

, w

1

= "

0

� "

a

; "

a

, "

s

, "

1

� "

0

|

energ�Ý b�qnih, verhn�h qi ni�n�h, odno- � dvorazovo �on�zovanih konf��urac�� v�dpov�dno. Vva�amo energ�Ý ",

w � w

1

l�n��nimi funkc��mi deformac�� "

i

:
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T < T

N

T > T

N

" = "

0

+ �

�

11

"

1

+ �

�

12

"

2

+ �

�

13

"

3

; " = "

0

+ �

+

11

("

1

+ "

2

) + �

+

13

"

3

;

w = w

0

+ �

�

21

"

1

+ �

�

22

"

2

+ �

�

23

"

3

; w = w

0

+ �

+

21

("

1

+ "

2

) + �

+

23

"

3

;

w

1

= w

0

1

+ �

�

31

"

1

+ �

�

32

"

2

+ �

�

33

"

3

; w

1

= w

0

1

+ �

+

31

("

1

+ "

2

) + �

+

33

"

3

:

(2.5)

Bezposeredn~o obqisl��qi seredn�

h�

qf

i =

Sp

n

�

qf

exp (��

^

H

iA

q4

)

o

Sp exp (��

^

H

iA

q4

)

;

otrimumo

�

(1)x;y

q13

=

2 sinh z

x;y

q13

cosh z

x;y

q24

+ 2b sinh z

x;y

q13

D

x;y

;

�

(1)x;y

q24

=

2 sinh z

x;y

q24

cosh z

x;y

q13

+ 2b sinh z

x;y

q24

D

x;y

; (2.6)

�

(1)z

q14

=

a sinh(z

z

q14

+ z

z

q23

) + sinh(z

z

q14

� z

z

q23

) + 2b sinh z

z

q14

D

z

;

�

(1)z

q23

=

a sinh(z

z

q14

+ z

z

q23

)� sinh(z

z

q14

� z

z

q23

) + 2b sinh z

z

q23

D

z

:

de

D

x;y

= 2 cosh z

x;y

q13

cosh z

x;y

q24

+ 2b(cosh z

x;y

q13

+ cosh z

x;y

q24

) + a + d; (2.7)

D

z

= a cosh(z

z

q14

+ z

z

q23

) + cosh(z

z

q14

� z

z

q23

)

+2b(cosh z

z

q14

+ cosh z

z

q23

) + d+ 1;

a = exp (��"); b = exp (��w); d = exp (��w

1

):

Efektivn� pol� z

i

qf

ma�t~ taki� vigl�d:

z

x

q13

= �[��

x

q13

+ 2�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ 2�

a

(0)�

(1)

q13E

1

+ �

1

E

1

];

z

x

q24

= �[��

x

q24

+ 2�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ 2�

a

(0)�

(1)

q24E

1

];

z

y

q13

= �[��

y

q13

+ 2�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ 2�

a

(0)�

(1)

q13E

2

]; (2.8)

z

y

q24

= �[��

y

q24

+ 2�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ 2�

a

(0)�

(1)

q24E

2

+ �

2

E

2

];

z

z

q14

= �[��

z

q14

� 2�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ 2�

c

(0)�

(1)

q14E

3

+ �

3

E

3

];

z

z

q23

= �[��

z

q23

+ 2�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ 2�

c

(0)�

(1)

q23E

3

+ �

3

E

3

]:

Mi vrahuvali simetr�� funkc�� rozpod�lu �

(1)i

f

ta dipol~nih moment�v zv'�zk�v

�

(1)x;y

q13

= ��

(1)x;y

q1

= �

(1)x;y

q3

; �

(1)x;y

q24

= �

(1)x;y

q2

= ��

(1)x;y

q4

;

�

(1)z

q14

= �

(1)z

q1

= �

(1)x;y

q4

; �

(1)z

q23

= �

(1)x;y

q2

= �

(1)x;y

q3

;

�

1

= �

31

= ��

11

; �

21

= �

41

= 0;
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�

2

= �

22

= ��

42

; �

12

= �

32

= 0;

�

3

= �

13

= �

23

= �

33

= �

43

(2.9)

ta vid�lili v �

(1)i

qf

vneski, zumovlen� elektriqnim polem:

�

(1)i

qf

= �

(1)

f

e

ik

Z

R

q

+ �

(1)

fE

i

;

�

(1)

= ��

(1)

1

= �

(1)

2

= �

(1)

3

= ��

(1)

4

;

�

(1)

3E

1

= ��

(1)

1E

1

; �

(1)

2E

1

= ��

(1)

4E

1

; �

(1)

3E

2

= ��

(1)

1E

2

; �

(1)

2E

2

= ��

(1)

4E

2

;

�

(1)

1E

3

= �

(1)

2E

3

= �

(1)

3E

3

= �

(1)

4E

3

:

Tut k

Z

=

1

2

(b

1

+ b

2

+ b

3

), b

1

, b

2

, b

3

| vektori obernenoÝ �ratki, e

ik

Z

R

q

= �1.

Zg�dno z (2.3) parametri dalekod�Ý  funkc��mi tisku ta deformac��:

�

a

(k

Z

) = �

0

a

(k)[1 + 2

�

1

�

0

p] +

X

i

 

ai

(k)"

i

;

�

c

(0) = �

0

c

(0)[1 + 2

�

1

�

0

p] +

X

i

 

ci

(0)"

i

�

0

a

(k) =

1

4

[J

(0)

11

(k)� J

(0)

13

(k)]; �

0

c

(0) =

1

4

[J

(0)

11

(0) + 2J

(0)

12

(0) + J

(0)

13

(0)];

 

ai

(k) =

1

4

[ 

i

11

(k) �  

i

13

(k)];  

ci

(0) =

1

4

[ 

i

11

(0) + 2 

i

12

(0) +  

i

13

(0)];

de k = k

Z

; 0.

U (2.8) �

i

qf

| efektivn� pol�, stvoren� sus�dn�mi poza me�ami klastera zv'�zkami. Viznaqiti c� pol�

mo�na, �kwo skoristatis� t�� umovo�, wo seredn� znaqenn� h�

qf

i, rozrahovan� v nabli�enn�h qotiri- �

odnoqastinkovogo klastera, tobto z gam�l~ton��nom (2.4) � z

^

H

i

qf

= �

�z

i

qf

�

�

qf

2

(2.10)

v�dpov�dno, povinn� zb�gatis�. Virazi dl� �z

i

qf

otrimumo z (2.8) xl�hom zam�ni �

i

qf

na 2�

i

qf

. Oqevidno, wo

Ýhn� simetr�� zb�gat~s� z simetr�� z

i

qf

. P�sl� togo, �k �

i

qf

viluqeno z (2.8), veliqini z

i

qf

nabuva�t~ vigl�du

z

x

q13

=

1

2

ln

1 + �

(1)x

q13

1� �

(1)x

q13

+ �[�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ �

a

(0)�

(1)

13E

1

+

�

1

E

1

2

];

z

x

q24

=

1

2

ln

1 + �

(1)x

q24

1� �

(1)x

q24

+ �[�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ �

a

(0)�

(1)

24E

1

];

z

y

q13

=

1

2

ln

1 + �

(1)y

q13

1� �

(1)y

q13

+ �[�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ �

a

(0)�

(1)

13E

2

]; (2.11)

z

y

q24

=

1

2

ln

1 + �

(1)y

q24

1� �

(1)y

q24

+ �[�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ �

a

(0)�

(1)

24E

2

+

�

2

E

2

2

];
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z

z

q14

=

1

2

ln

1 + �

(1)z

q14

1� �

(1)z

q14

+ �[��

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ �

a

(0)�

(1)

14E

3

+

�

3

E

3

2

];

z

z

q23

=

1

2

ln

1 + �

(1)z

q23

1� �

(1)z

q23

+ �[�

a

(k

Z

)�

(1)

e

ik

Z

R

q

+ �

a

(0)�

(1)

23E

3

+

�

3

E

3

2

]:

Deformac�Ý "

i

� parametr por�dku �

(1)

viznaqa�t~

z umovi termodinam�qnoÝ r�vnovagi:

1

�v

@f

@�

(1)

= 0;

1

�v

@f

@"

i

= �p

i

(l) (2.12)

z p

i

(h) = (p; p; p); p

i

(3) = (0; 0; p); f | v�l~na ener-

g�� kristala, �kwo nema zovn�xn~ogo pol�:

f =

F

N

=

�v

2

X

ij

c

0�

ij

"

i

"

j

� [2w � "] + 2�

a

(k

Z

)[�

(1)

]

2

+2T ln

2

�

1� [�

(1)

]

2

�

D

; (2.13)

de D = 1+ a+ d+ cosh 2z+ 4b cosh z; z =

1

2

ln

1 + �

(1)

1� �

(1)

+ ��

a

(k

Z

)�

(1)

:

Termodinam�qni� potenc��l

g(�

(1)

; T; p) = f + �v

X

i

"

i

p

i

(l):

Sistema r�vn�n~ dl� �

(1)

� "

i

ma taki� vigl�d:

�

(1)

=

1

D

(sinh 2z + 2b sinh z); (2.14)

�p

i

=

X

j

c

0�

ij

"

j

�

2�

�

2i

� �

�

1i

�v

�

2 

ai

(k

Z

)

�v

[�

(1)

]

2

+

2

�v

M

�

i

D

;

de M

�

i

= 4b�

�

2i

cosh z + a�

�

1i

+ d�

�

3i

: �k vidno z r�v-

n�n~ (2.14), deformac�Ý "

i

mo�ut~ dor�vn�vati nul�

pri nul~ovomu tisku t�l~ki v tomu vipadku, �kwo

pripustiti, wo parametri �

2i

 zale�nimi v�d tem-

peraturi:

�

+

2i

= �

+

1i

4b+ 3a+ 2

2a+ 4

= �

+

1i

4 exp(��w

0

) + 3 exp(��"

0

) + 2

2 exp(��"

0

) + 4

(2.15)

(v granic� w

1

! 1) v paraelektriqn�� faz�. V an-

tise�netoelektriqn�� faz� povinno bulo b zadovol~-

n�tis� skladn�xe sp�vv�dnoxenn�. Dl� prostoti mi

pripustili, wo (2.15) vikonut~s� t�l~ki tod�, koli

T = T

N

, tobto

�

+

2i

= �

+

1i

4 exp(��

N

w

0

) + 3 exp(��

N

"

0

) + 2

2 exp(��

N

"

0

) + 4

; (2.16)

(�

N

= 1=T

N

); ce oznaqa, wo pri vs�h temperaturah,

za vin�tkom toqki perehodu, pri tisku 0.001 kbar u

kristal� na�vn� mal� (�10

�6

) ostatoqn� deformac�Ý.

Temperatura fazovogo perehodu perxogo rodu vi-

znaqat~s� z umovi, wo

g(�

(1)

; T

N

; p) = g(0; T

N

; p); (2.17)

parametr por�dku � deformac�Ý zadovol~n��t~ si-

stemu r�vn�n~ (2.14).

III. PRU�N� � TEPLOV� VLASTIVOST�

Matric� pru�nih stalih ta p'zomodul�v kristala

DADP ma�t~ taki� vigl�d:

c

p�

ij

=

0

B

B

B

B

B

B

@

c

p�

11

c

p�

12

c

p�

13

0 0 0

c

p�

12

c

p�

22

c

p�

23

0 0 0

c

p�

13

c

p�

23

c

p�

33

0 0 0

0 0 0 c

p�

44

0 0

0 0 0 0 c

p�

55

0

0 0 0 0 0 c

p�

66

1

C

C

C

C

C

C

A

; c

p+

ij

=

0

B

B

B

B

B

B

@

c

p+

11

c

p+

12

c

p+

13

0 0 0

c

p+

12

c

p+

11

c

p+

13

0 0 0

c

p+

13

c

p+

13

c

p+

33

0 0 0

0 0 0 c

p+

44

0 0

0 0 0 0 c

p+

44

0

0 0 0 0 0 c

p+

66

1

C

C

C

C

C

C

A

ta
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d

p�

ij

=

0

@

0 0 0 d

p�

14

0 0

0 0 0 0 d

p�

25

0

0 0 0 0 0 d

p�

36

1

A

; d

p+

ij

=

0

@

0 0 0 d

p+

14

0 0

0 0 0 0 d

p+

14

0

0 0 0 0 0 d

p+

36

1

A

v�dpov�dno v antise�netoelektriqn�� (�rupa P2

1

2

1

2

1

) ta paraelektriqn�� (�rupa I

�

42d) fazah. U naxomu p�d-

hod� z nenul~ovih element�v cih matric~ mi mo�emo obqisliti lixe c

11

, c

12

, c

13

, c

22

, c

23

ta c

33

. Dl� roz-

rahunku � c

44

, c

55

, c

66

, d

14

, d

25

ta d

36

sl�d rozgl�dati tiski, �k� zumovl��t~ po�vu deformac�� "

4

, "

5

qi

"

6

.

Diferenc���qi v�l~nu energ�� (2.13), viznaqamo virazi dl� pru�nih stalih, zumovlenih de�tronno�

p�dsistemo� kristala (i; j = 1; 2; 3):

�c

p�

ij

= c

p�

ij

� c

0�

ij

= �

2

�vDT

[4b�

�

2i

�

�

2j

cosh z + a�

�

1i

�

�

1j

+ d�

�

3i

�

�

3j

] +

2

�vD

2

T

M

�

i

M

�

j

�

4�

(1)

�vDT

[2 

ai

(k

Z

) 

aj

(k

Z

)�

(1)

� +  

ai

(k

Z

)t

j

+  

aj

(k

Z

)t

i

]; (3.1)

de mi vikoristali tak� poznaqenn�:

� = [cosh 2z + b cosh z]� �

(1)

[sinh 2z + 2b sinh z];

t

i

= �2b�

�

2i

sinh z + �

(1)

M

�

i

:

Dosl�dimo teper teplov� vlastivost� kristal�v

DADP, �k� zumovlen� de�tronno� p�dsistemo�, �kwo

na�vna napruga �(l).

Entrop�� na mol~ reqovini ma vigl�d

S = R

�

2 ln[1� (�

(1)

)

2

] + 2 ln

D

2

+4T'

T

�

(1)

+ 2

�

M

D

�

; (3.2)

de R | un�versal~na gazova stala,

�

M = �(4wb cosh z + "a + w

1

d);

'

T

= �

1

T

2

�

a

(k

Z

)�

(1)

:

Mol�rnu teplomn�st~ kristala pri post��nomu

tisku, zumovlenu �ogo de�tronno� p�dsistemo�, ob-

qislimo, bezposeredn~o diferenc���qi entrop��

(3.2):

�C

p

= RT

�

@S

@T

�

p

= �C

"

�RT

X

i

q

P

i

�

i

; (3.3)

de �C

"

| mol�rna teplomn�st~ pri post��nih de-

formac��h, priqomu

�C

"

= RT (�q

P"

� q

"

p

P

); (3.4)

q

P

i

=

2

�vDT

�

�2T'

T

�

i

� 2 

ci

�

(1)

[q � �

(1)

�

M ] + �

i

�

�

MM

i

D

�

;

q

"

= �

v

�

3

2

D

'

�

h

2�T'

T

+ (q � �

(1)

�

M)

i

; p

P

=

�

3

v

2

T

2�T'

T

+ (q � �

(1)

�

M)

D � 2�'

�

;

q

P;"

= �

2

DT

�

2T'

�

h

2�T'

T

+ 2(q � �

(1)

�

M)

i

+N �

�

M

2

D

�

;

�

i

{ koef�c�nti teplovogo rozxirenn�, �

N = 4

�

w

T

�

2

b cosh z +

�

"

T

�

2

a +

�

w

1

T

�

2

d;

q = 2

w

T

b sinh z; �

i

=

1

T

�

4wb�

�

2i

cosh z + "a�

�

1i

+ w

1

d�

�

3i

�

;
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'

�

=

1

1� [�

(1)

]

2

+ ��

a

(k

Z

); �

i

= 2 

ai

(k

Z

)�

(1)

�+ t

i

:

IV. D�ELEKTRIQN� VLASTIVOST�

V�dm�nna v�d nul� pol�rizac�� antise�netoelek-

triqnogo kristala vinika t�l~ki v tomu vipadku,

�kwo do n~ogo prikladene zovn�xn elektriqne pole:

P

1

=

�

1

v

�

(1)

13E

1

; P

2

=

�

2

v

�

(1)

24E

2

;

P

3

=

�

3

v

(�

(1)

14E

3

+ �

(1)

23E

3

): (4.1)

Efektivn� dipol~n� momenti �

i

ta ob'm elementar-

noÝ kom�rki  l�n��nimi funkc��mi tisku:

�

i

= �

(0)

i

+ k

�

i

p; v = v

(0)

+ k

v

p

:

Diferenc���qi (4.1) za E

i

, viznaqamo virazi dl�

v�dpov�dnih statiqnih spri�n�tlivoste� zatisnu-

togo kristala:

�

1;2

(0; T; p) =

�

@P

1;2

@E

1;2

�

=

��

2

1;2

2v

�

2�

1

D � 2�

1

'

�

1

+

2�

2

D � 2�

2

'

�

1

�

;

�

3

(0; T; p) =

�

@P

3

@E

3

�

=

��

2

3

v

2�

3

D � 2�

3

'

�

3

; (4.2)

de vvedeno tak� poznaqenn�:

�

1

= 1 + b cosh z; �

2

= cosh 2z + b cosh z � [�

(1)

]

2

D;

�

3

= a+ b cosh z;

ta

'

�

1

=

1

1� [�

(1)

]

2

+ ��

a

(0);

'

�

3

=

1

1� [�

(1)

]

2

+ ��

c

(0);

a v�dtak � statiqn� d�elektriqn� proniknost� v�l~nogo

kristala:

"

F

1

(0; T; p) = "

11

+ 4��

"

1

(0; T; p) + 4�

d

2

14

s

E

44

;

"

F

2

(0; T; p) = "

21

+ 4��

"

2

(0; T; p) + 4�

d

2

25

s

E

55

; (4.3)

"

F

3

(0; T; p) = "

31

+ 4��

"

3

(0; T; p) + 4�

d

2

36

s

E

66

;

de d

ij

{ p'zomodul�; s

E

{ konstanti pru�noÝ podatli-

vosti zakoroqenogo kristala [29].

Zaznaqimo, wo v paraelektriqn�� faz� pri atmo-

sfernomu tisku v granic� w;w

1

!1 (4.2) zb�gat~s�

z v�dpov�dnimi virazami [16-17] ta [19].

V. OBGOVORENN� REZUL^TAT�V

Znaqenn� parametr�v "

0

, w

0

, �

0

a

(k

Z

), �

0

a

(0), �

0

c

(0), wo

zabezpequ�t~ zadov�l~ne k�l~k�sne uzgod�enn� z eks-

perimental~nimi danimi dl� temperaturnih zale�-

noste� statiqnih � dinam�qnih proniknoste� kri-

stala, a tako� temperaturi fazovogo perehodu pri

atmosfernomu tisku, viznaqen� ran�xe [19]. Oc�niti

znaqenn� deformac��nih potenc��l�v �

1i

�  

ai

(k

Z

)

mo�na, �kwo vikoristati znaqenn� v�dpov�dnih ve-

liqin dl� kristala DKDP, otriman� v [20{23], � pri-

pustiti, wo

"

0

(DKDP)

"

0

(DADP)

=

�

1i

(DKDP)

�

1i

(DADP)

;

�

0

c

(0)(DKDP)

�

0

a

(k

Z

)(DADP)

=

 

ci

(DKDP)

 

ai

(k

Z

)(DADP)

: (5.1)

Parametri �

2i

viznaqali z r�vn�nn� (2.16). Vi�vi-

los�, wo �

1i

(DADP) �  

ai

(k

Z

)(DADP), v�dkorektovan�

tak, wob otrimati pravil~ni� kut @T

N

=@p, prak-

tiqno ne v�dr�zn��t~s� v�d obqislenih za (5.1).

Znaqenn� deformac��nih potenc��l�v dl� kri-

stal�v DKDP [20{23] � DADP, dl� �kih otrimu�t~

na�l�pxe uzgod�enn� z eksperimental~nimi danimi,

naveden� v tabl. 1 � 2. Podal~x� eksperimental~n�

dosl�d�enn� vplivu tisku na d�elektriqn�, pru�n�

� teplov� vlastivost� cih kristal�v dadut~ zmogu ob-

qisliti b�l~x toqn� znaqenn� deformac��nih poten-

c��l�v.

T

c

"

0

w

0

�

�

11

�

�

12

�

�

13

�

+

11

�

+

13

DKDP 218 92.0 830 -45 -55 885 -50 800

DADP 235 77 709 -38 -46 741 -42 665

Tabl. 1. Parametri teor�Ý dl� dvoh kristal�v, K.
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�

0

a

(k

Z

) �

0

a

(0) �

c

(0)  

�

a1

(k

Z

)  

�

a2

(k

Z

)  

�

a3

(k

Z

)  

+

a1

(k

Z

)  

+

a3

(k

Z

)

85.5 -54 -17 -180 -252 112 -239 109

Tabl. 2. Parametri dalekod�Ý dl� kristala DADP, K.

Eksperimental~n� znaqenn� koef�c�nt�v pru�noÝ

podatlivosti s

ij

paraelektriqnogo DADP naveden� v

[29]. Elementi obernenoÝ do s

ij

matric� buli vz�t� �k

zatravoqn� pru�n� stal� c

0+

ij

. Osk�l~ki �odnih ekspe-

rimental~nih danih dl� pru�nih stalih antise�ne-

toelektriqnogo DADP u naxomu rozpor�d�enn� ne

bulo, mi rozrahuvali T

N

, "

i

ta �nx� harakteristiki

pri r�znih tiskah � pri r�znih bliz~kih do c

0+

ij

prob-

nih znaqenn�h c

0�

ij

. Nab�r c

0

ij

, �ki� zabezpequ na�-

l�pxe uzgod�enn� z eksperimental~nimi danimi, na-

vedeni� u tabl. 3.

c

0+

11

c

0+

12

c

0+

13

c

0+

33

c

0�

11

c

0�

12

c

0�

13

c

0�

22

c

0�

23

c

0�

23

6.59 0.53 1.92 3.28 6.24 0.4 1.66 6.4 1.5 3.48

Tabl. 3. Zatravoqn� pru�n� stal� c

0

ij

kristala DADP,

10

11

din/sm

2

.

Kr�m togo, nam neobh�dno bulo zadati parametr

�

1

=�

0

, �ki� v�dpov�da xvidkost� zm�ni z tiskom v�d-

stani m�� mo�livimi polo�enn�mi r�vnovagi de�-

trona na vodnevomu zv'�zku. U vipadku g�drostatiq-

nogo tisku viznaqiti �ogo mo�na z takih m�rku-

van~. Nam v�dom� eksperimental~n� zale�nost� T

N

v�d

tisku ta �(p):

T

N

= T

N0

+ k

T

p; T

N

= k

�

(� � �

0

);

de T

N0

= 235 K | temperatura fazovogo pere-

hodu pri atmosfernomu tisku; k

T

= @T

N

=@p =

�1:4 K/kbar [3]; k

�

= T

N0

=(�

0

� �

c

); �

0

= 0:45

�

A; �

c

| v�dstan� m�� mo�livimi polo�enn�mi r�vnovagi

de�trona pri atmosfernomu tisku � tisku, pri �komu

znika vpor�dkovana faza. Zg�dno z [6{8] �

c

= 0:2

�

Av

KDP, DKDP, ADP ta DADP. Viluqa�qi z cih sp�v-

v�dnoxen~ T

N

, viznaqamo

�

1

�

0

=

k

T

T

N0

(

�

c

�

0

� 1):

U vipadku � odnov�snogo tisku �

3

mi mo�emo viko-

ristati to� fakt, wo T

N

� �

1

=�

0

, � pripustiti, wo

�

1

=�

0

(�

h

;DADP)

�

1

=�

0

(�

3

;DADP)

=

�

1

=�

0

(�

h

;DKDP)

�

1

=�

0

(�

3

;DKDP)

=

k

T

(�

h

;DKDP)

k

T

(�

3

;DKDP)

:

Veliqini k

T

(�

3

;DKDP) = �13:9 K/kbar �

k

T

(�

h

;DKDP) = �2:67 K/kbar buli viznaqen� v [20,

23] � [26]. Rozrahovan� takim qinom znaqenn� parame-

tra

�

1

=�

0

(�

h

) = �3:35 � 10

�6

bar

�1

;

�

1

=�

0

(�

3

) = �1:75 � 10

�5

bar

�1

:

U nas vinikli de�k� trudnow� p�d qas obqi-

slen~, koli mi namagalis� rozv'�zati sistemu r�v-

n�n~ (2.14) metodom N~�tona{Rafsona bezposered-

n~o. Tomu dovodilos� spoqatku m�n�m�zuvati termo-

dinam�qni� potenc��l g(�

(1)z

; T; p) za parametrom po-

r�dku �

(1)z

� viznaqiti deformac�Ý "

i

z tr~oh ostan-

n�h r�vn�n~ (2.14). Temperaturu fazovogo perehodu

viznaqali z umovi (2.17). Rezul~tati qislovih ro-

zrahunk�v pokazan� na ris. 2{6. Suc�l~n� � xtrihov�

l�n�Ý v�dpov�da�t~ harakteristikam, rozrahovanim

pri naprugah �

h

ta �

3

v�dpov�dno.

Na ris. 2, a zobra�eno zale�n�st~ temperaturi fa-

zovogo perehodu v kristal�DADP v�d g�drostatiqnogo

tisku razom z eksperimental~nimi danimi [3]. Otri-

mano l�n��ne zni�enn� T

N

z tiskom z k

T

= @T

N

=@p =

�1:4 K/kbar. Na ris. 2, b pokazan� zale�nost� T

N

v�d

g�drostatiqnogo �

h

ta odnov�snogo �

3

tisk�v. Vidno,

wo T

N

zni�ut~s� z �

3

znaqno xvidxe, n�� z �

h

(k

T

= �9:0 K/kbar). Analog�qni� efekt sposter�gali

eksperimental~no v kristalah KDP, DKDP ta ADP

[20{23].

Ris. 2. Temperatura fazovogo perehodu v kristal�

DADP �k funkc�� tisku. Eksperimental~n� dan� vz�t� z

[3].

Ris. 3 �l�stru zm�nu deformac�� "

i

(l) kristala

DADP z tiskom. Absol�tn� znaqenn� "

i

zb�l~xu-

�t~s� z tiskom l�n��no. Rozrahunki ne peredbaqa-

�t~ pom�tnih zm�n v "

i

z temperaturo�, za vin�t-

kom r�zkih stribk�v u toqc� perehodu. Odnov�sni�
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tisk deformu kristal sil~n�xe, n�� g�drostatiq-

ni�: "

3

(3)="

3

(h) = 2:2, j"

12

(3)="

12

(h)j = 1:4. Ob'm ele-

mentarnoÝ kom�rki zmenxut~s� z tiskom l�n��no �k

v = v

(0)

+ k

v

p, k

v

= v

(0)

("

1

+ "

2

+ "

3

)=p.

Ris. 3. Deformac�Ý kristala DADP �k funkc�Ý tisku

pri T < T

N

(a) � T > T

N

(b): 1 | "

1

(l); 2 | "

2

(l); 3 |

"

3

(l).

Na ris. 4 zobra�eno temperaturnu zale�n�st~ te-

plomnosti de�tronnoÝ p�dsistemi kristala DADP

pri r�znih g�drostatiqnomu (a) ta odnov�snomu �

3

(b) tiskah. Vidno, wo kr�m zsuvu krivih �C

p

(T )

v oblast~ ni�qih temperatur unasl�dok zmenxenn�

T

N

, prikladann� tisku privodit~ do suttvogo zni-

�enn� p�kovih znaqen~ teplomnosti v toqkah pere-

hodu. Ce� efekt u vipadku odnov�snogo tisku sil~-

n�xi�. U paraelektriqn�� faz� �C

p

v�d temperaturi

qi tisku praktiqno ne zale�it~.

Ris. 4. Teplomn�st~ de�tronnoÝ p�dsistemi DADP �k

funkc�� temperaturi pri r�znih tiskah, p(kbar): a | 1,

� [30] | 0.001; 2 | 5; 3 | 10; b | 1, � [30] | 0.001; 2 |

0.5; 3 | 1.

Na ris. 5 ta 6 pokazano temperaturn� kriv� po-

pereqnoÝ "

1

(0; T; p) ta pozdov�n~oÝ "

3

(0; T; p) d�elek-

triqnih proniknoste� kristala DADP pri r�znih

g�drostatiqnomu ta odnov�snomu tiskah razom z eks-

perimental~nimi toqkami dl� atmosfernogo tisku.

Nam, na �al~, ne bulo v�domo pro �odn� eksperimen-

tal~n� prac�, v �kih dosl�d�uvali vpliv tisku na

"

1

(0; T; p) qi "

3

(0; T; p) same v DADP. Tomu naveden�

graf�ki  lixe �k�snimi � ma�t~ na met� pro�l�-

struvati mo�liv� zm�ni cih veliqin z tiskom. �k

vidno, v paraelektriqn�� faz� "

1

(0; T; p) � "

3

(0; T; p)

zmenxu�t~s�, a v antise�netoelektriqn�� | zb�l~-

xu�t~s� z tiskom, priqomu zale�n�st~ v�d tisku pri

T > T

N

nabagato sil~n�xa. Ce �k�sno uzgod�ut~s�

z analog�qnimi rezul~tatami dl� nede�terovanogo

ADP [4]. Prote, �kwo zobraziti zale�nost� "

1

(0; T; p)

� "

3

(0; T; p) v�d �T = T � T

N

, to mo�na baqiti, wo

pri odnakovih �T "

1

(0; T; p) zmenxut~s� z tiskom

�k u para-, tak � v antise�netofaz�, a "

3

(0; T; p) zmen-

xut~s� v antise�netoelektriqn�� � zb�l~xut~s� v

paraelektriqn�� faz�.

Ris. 5. Popereqna d�elektriqna spri�n�tliv�st~ kri-

stala DADP �k funkc�� temperaturi pri r�znih tiskah,

p(kbar): a | 1, � [29] | 0.001; 2 | 5; 3 | 10; b | 1, � [29]

| 0.001; 2 | 0.5; 3 | 1.

Ris. 6. Pozdov�n� d�elektriqna spri�n�tliv�st~ kri-

stala DADP �k funkc�� temperaturi pri r�znih tiskah,

p(kbar): a | 1, � [29] | 0.001; 2 | 5; 3 | 10; b | 1, � [29]

| 0.001; 2 | 0.5; 3 | 1.

Rozrahunki provodili pri
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f

�

1

� �

2

1

=v = f

(0�)

1

+ k

�

f1

p; f

�

3

� �

2

3

=v = f

(0�)

3

+ k

�

f3

p;

"

�

11

= 7:0; "

+

11

= 14:0; "

�

31

= 5:2; "

+

31

= 5:2;

f

(0�)

1

= 103:5; f

(0+)

1

= 854:0; f

(0�)

3

= 256:0; f

(0+)

3

= 256:0:

C� znaqenn� f

0�

i

ta "

1

zabezpequ�t~ zadov�l~-

ni� k�l~k�sni� opis eksperimental~nih danih pri

0.001 kbar. Zaznaqimo, wo f

(0+)

1

� f

(0�)

1

v�dr�zn��t~s�

v dek�l~ka raz�v, tod� �k f

(0+)

3

� f

(0�)

3

zb�ga�t~s�.

Zale�nost� f

i

v�d tisku oc�n�vali z takih m�r-

kuvan~. V�domo, wo dipol~ni� moment �

1

qi �

3

proporc��ni� do v�dstan� m�� mo�livimi polo�en-

n�mi de�trona na zv'�zku �. Moment �

3

stvor�t~s�

zm�wenn�mi va�kih �on�v fosforu ta amon��noÝ

�rupi (qi kal�� v KDP) vzdov� c-os�. Pol�ri-

zac�� vzdov� os� a stvor�t~s� zm�wenn�mi va�-

kih �on�v u plowin� ab ta vpor�dkuvann�m de�-

tron�v na zv'�zkah, or�ntovanih uzdov� c�Ý os�. Ro-

zumno pripustiti, wo �

3

� c � �

1

� a. Ce pripu-

wenn� uzgod�ut~s� z eksperimental~nimi vim�r�-

vann�mi [31] d�elektriqnih fl�ktuac�� u KDP �

DKDP | zm�wenn� kal�� stosovno fosforu �z uz-

dov� c-os� p�d qas perehodu v se�netofazu pri atmo-

sfernomu tisku: �z(KDP)/�z(DKDP) = 0:76, tod�

�k c�(KDP)/c�(DKDP)= 0:78. Ot�e, �kwo �

3

� �c �

�

1

� �a, to

1

�

1

@�

1

@p

=

1

�

@�

@p

+

1

a

@a

@p

;

1

�

3

@�

3

@p

=

1

�

@�

@p

+

1

c

@c

@p

: (5.2)

Deformac�Ý "  praktiqno l�n��nimi funkc��mi

tisku, tomu

1

c

@c

@p

=

"

3

p

;

1

a

@a

@p

=

"

1

p

:

Pravil~nu zale�n�st~ pol�rizac�Ý kristala DKDP

v�d g�drostatiqnogo tisku otrimu�t~ pri [20, 21]

1

�

3

@�

3

@p

= �1:07%=kbar;

Zg�dno z [27] ta [20, 21]

1

�

@�

@p

= �0:89%=kbar pri 250 K;

"

3

p

= �0:12%=kbar;

tobto (5.2) vikonut~s� ma��e toqno. Pripuska�qi,

wo ce sp�vv�dnoxenn� pravil~ne � dl� DADP, otri-

mumo

k

f1

= f

(0)

1

[2

�

1

�

0

+

"

1

� "

2

� "

3

p

];

k

f3

= f

(0)

3

[2

�

1

�

0

+

"

3

� "

1

� "

2

p

]:

Pri obqislenn�h tako� sl�d bulo b zadati zna-

qenn� deformac��nih potenc��l�v  

ai

(0) ta  

ci

(0).

Odnak, �k bulo zauva�eno we v [16, 17], "

1

(0; T; P ) ta

"

3

(0; T; P ) nequtliv� do malih zm�n u �

a

(0) qi �

s

(0),

tomu nav�t~ pri velikih tiskah rozrahunki vikonu-

vali dl� vipadku  

ai

(0) =  

ci

(0) = 0.

VI. ZAVERXAL^N� ZAUVA�ENN�

U c�� robot� mi zastosuvali antise�netoelektriq-

ni� var��nt model� deformovanogo kristala tipu

DKDP [24, 25] dl� opisu efekt�v, zumovlenih zov-

n�xn�mi tiskami, wo ne zni�u�t~ simetr�Ý sistemi

(g�drostatiqnim ta odnov�snim �

3

) u de�terovanomu

kristal� DADP. Teoretiqn� rezul~tati por�vn�no z

na�vnimi eksperimental~nimi danimi. Viznaqeni�

nab�r parametr�v teor�Ý zabezpequ zadov�l~ni� k�l~-

k�sni� opis bariqnoÝ zale�nosti temperaturi fazo-

vogo perehodu ta temperaturnih zale�noste� d�elek-

triqnih ta teplovih vlastivoste� kristala pri at-

mosfernomu tisku.

Naxo� meto� bulo vkazati na mo�liv� zm�ni

harakteristik kristala DADP u vipadku prikla-

dann� g�drostatiqnogo ta odnov�snogo tisk�v. Pe-

redbaqat~s�, wo vpliv odnov�snogo tisku povinen

buti znaqno suttv�xim, n�� g�drostatiqnogo. Po-

dal~x� eksperimental~n� dosl�d�enn� dadut~ zmogu

perev�riti nax� peredbaqenn� ta utoqniti znaqenn�

parametr�v teor�Ý.

Pokazano, wo vpliv tisku na antise�netoelek-

triqn� kristali tipu DADP ta se�netoelektriqn�

tipu DKDP mo�na opisati v ramkah dinoÝ model�.
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EXTERNAL PRESSURE INFLUENCE ON PHASE TRANSITION AND PHYSICAL

PROPERTIES OF DADP{TYPE ANTIFERROELECTRICS

R. R. Levitskii, I. R. Zachek, A. P. Moina

Institute for Condensed Matter Physics of the Ukrainian Nat. Acad. Sci.

1 Svientsitskii Str., Lviv, UA{290011, Ukraine

Within the antiferroelectric version of the earlier proposed model for a DKDP{type strained crystal we analyze

the e�ects of external pressures on a DADP crystal. In the four{particle cluster approximation we calculate

free energy and �nd the equation for the transition temperature and the explicit expressions for transverse and

longitudinal dielectric permittivities and speci�c heat as functions of pressure. A set of theory parameters providing

the best �t to the available experimental data is found. It is predicted that the uniaxial �

3

stress must inuence

the physical properties of the considered crystal much stronger than the hydrostatic ones. We show that it is

possible to describe the pressure e�ects on the antiferroelectric DADP and ferroelectric DKDP crystals within the

same model.

588


