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Використано модифiковану чотирипiдґраткову модель RbHSO4 врахуванням п’єзоелект-
ричного зв’язку з деформацiями εi, εj . У наближеннi молекулярного поля розраховано ком-
поненти вектора поляризацiї та тензора статичної дiелектричної проникностi механiчно за-
тиснутого й вiльного кристалiв, їх п’єзоелектричнi характеристики. Дослiджено вплив гiд-
ростатичного тиску та зсувної напруги на фазовий перехiд i фiзичнi характеристики кристала.
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ВСТУП

Дослiдження ефектiв, що виникають пiд дiєю зов-
нiшнiх тискiв, є однiєю з актуальних задач фiзики
сеґнетоактивних матерiалiв. Вивчення поведiнки се-
ґнетоелектрикiв пiд дiєю зовнiшнiх тискiв дає змогу
глибше зрозумiти механiзми фазових переходiв (ФП)
в цих матерiалах.

Узгоджений опис впливу зовнiшнього гiдростатич-
ного тиску на фазовий перехiд i фiзичнi харак-
теристики багатьох сеґнетоактивних кристалiв сiм’ї
KH2PO4 проведено в роботах [1,2], квазiодновимiрно-
го кристала CsH2PO4 — у працi [3], а моноклiнного
RbH2PO4 — у [4].

На сьогоднi запропоновано як феноменологiчну те-
орiю [5], так i статистичнi [6–8] моделi фазового пе-
реходу в кристалах RbHSO4 (RHS), аналогiчнi моде-
лi Мiцуї, яка побудована для сеґнетової солi, що в
наближеннi молекулярного поля добре описують дi-
електричнi характеристики [9–11].

У високотемпературнiй фазi структура RHS є мо-
ноклiнною й описується просторовою групою симет-
рiї P21/c − C5

2h. Нижче вiд точки переходу зберiгає-
ться моноклiнна симетрiя, але просторовою групою є
Pc−C2

s . В обох фазах елементарна комiрка складає-
ться з восьми молекулярних одиниць: Z = 8.

У ций статтi на основi запропонованої моделi де-
формованого кристала RHS вивчено вплив гiдроста-
тичного тиску та зсувної напруги на температуру фа-
зового переходу, термодинамiчнi та статичнi дiелект-
ричнi характеристики кристала.

I. 4-ПIДҐРАТКОВА МОДЕЛЬ: ГАМIЛЬТОНIАН

Для опису фазових переходiв у RHS, її термоди-
намiчних i динамiчних характеристик використаймо
“тривимiрну” модель [12], узявши до уваги наявнiсть

чотирьох структурних елементiв (сульфатних комп-
лексiв (SO4)11, (SO4)12, (SO4)13, (SO4)14 у примiтив-
нiй комiрцi, якi рухаються в подвiйних асиметрич-
них ямах. Припишiмо їм дипольнi моменти dqf (f =
1, . . . , 4). У парафазi сума цих моментiв дорiвнює ну-
левi. Змiни ∆dqf у таких дипольних моментах вiд-
повiдальнi за появу спонтанної поляризацiї в сеґне-
тоелектричному станi. Вектори dqf орiєнтованi пiд
певними кутами до кристалографiчних осей i мають
поздовжню й поперечну компоненти стосовно до -осi
(рис.1).

Рис. 1. Орiєнтацiї векторiв dqf у примiтивнiй комiрцi
Rs у високосиметричнiй фазi (парафаза). Абсолютнi зна-
чення квазiспiнiв рiвнi у всiх пiдґратках.
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Псевдоспiновi змiннi σq1

2 , . . . ,
σq4

2 описують змiни,
пов’язанi з перевпорядкуванням дипольних моментiв
структурних елементiв: dqf = µf

σqf

2 . Середнi значен-
ня 〈σ2 〉 = 1

2 (na − n6) пов’язанi з рiзницями заселенос-
тей положень у двомiнiмумному представленнi векто-
рiв dqf , орiєнтацiї яких у параелектричнiй фазi зоб-
раженi на рис. 1.

Запишiмо у квазiспiновому представленнi гамiльто-
нiан моделi, який є узагальненням запропонованого у
працi [12] гамiльтонiана на предмет урахування п’є-
зоелектричного зв’язку й затравної частини, яка вiд-
повiдає ґратцi, а також узагальненням гамiльтонiана
працi [8] на “тривимiрну” модель:

Ĥ = NUseed

−
1

2

∑

qq′

4
∑

f=1

Jff (qq
′)
σqf
2
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2
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1
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∑
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∑
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)

,

де N — кiлькiсть примiтивних комiрок, υ — об’єм
примiтивної комiрки. У (2.1) Jff ′(qq′) i Kff ′(qq′) —
потенцiали взаємодiї в однакових i рiзних ланцюж-
ках вiдповiдно; ∆ — параметр асиметрiї потенцiалу, в
якому рухається псевдоспiн; µi — ефективнi диполь-
нi моменти в розрахунку на один псевдоспiн; σqf —
z-компонента оператора псевдоспiну, який перебуває
в q-iй комiрцi на f -ому зв’язку (f = 1, 2, 3, 4).
U1seed — затравна енерґiя, яка включає в себе пруж-

ну, п’єзоелектричну й дiелектричну частини, що ви-
ражаються через електричнi поля Ei (i = 1, 2, 3) та
деформацiї εi та εj (j = i+ 3). cE0

jj (T ), e0ij , χ
ε0
ii — т.зв.

затравнi пружнi сталi, коефiцiєнти п’єзоелектричної
напруги та дiелектричнi сприйнятливостi:

Useed = v





1

2

3
∑

i,i′=1

cE0
ii′ (T )εiεi′ +

1

2

6
∑

j=4

cE0
jj (T )ε2j

−
3

∑
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−
1

2
χε011E

2
1 −

1

2
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2
2 −

1

2
χε033E

2
3

)

. (2.2)

Затравнi пружнi сталi cE0
jj (T ) беремо лiнiйно спадни-

ми вiд температури з коефiцiєнтами kii′ , kjj :

cE0
ii′ (T ) = cE0

ii′ − kii′ (T − TC);

cE0
jj (T ) = cE0

jj − kjj (T − TC). (2.3)

Про коефiцiєнт kjj можна сказати, що вiн феномено-
логiчно враховує високотемпературний ангармонiзм
ґратки.

Здiйснiмо у (2.1) тотожне перетворення

σqf = ηf + (σqf − ηf ), (f = 1, 2, 3, 4), (2.4)

знехтуймо квадратичними флуктуацiями та розкла-
дiмо фур’є-образи констант взаємодiй за q = 0 J =
Jff =

∑

q′
Jff (qq

′), Kff ′ =
∑

q′
Kff ′(qq′) та ∆ у ряд за

деформацiями εi, εj , обмежуючись лiнiйними члена-
ми розкладу:

J = J0 +
∂J

∂εi
εi = J0 +

3
∑

i=1

ψ1iεi +

6
∑

j=4

ψ1jεj , (2.5)
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∑
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6
∑
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3
∑
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6
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3
∑
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ψ4iεi +

6
∑

j=4

ψ4jεj ,

∆ = ∆0 +

3
∑

i=1

ψ5iεi +

6
∑

j=4

ψ5jεj . (2.7)

У результатi в наближеннi молекулярного поля вихiд-
ний гамiльтонiан (2.1) має вигляд:

Ĥ = NH(0) + Ĥs, (2.8)

де
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Перейдiмо тепер до нових змiнних
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2
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β
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β
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β

2
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,
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4

(
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2
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β
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H2 + th

β
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H3 − th

β

2
H4

)

,

ξ3 =
1

4

(

th
β

2
H1 + th

β

2
H2 + th

β

2
H3 + th

β

2
H4

)

,

ζ =
1

4

(

th
β

2
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β

2
H2 + th

β

2
H3 − th

β

2
H4

)

, (2.13)

де самоузгодженi поля Hf даються виразами:

H1 = (−γ1 − γ2 + γ3 + δ),

H2 = (−γ1 + γ2 + γ3 − δ), (2.14)

H3 = (γ1 + γ2 + γ3 + δ),

H4 = (γ1 − γ2 + γ3 − δ),

а

γ1 =

(

J1

2
ξ1 + µ1E1

)

, γ2 =

(

J2

2
ξ2 + µ2E2

)

,

γ3 =

(

J3

2
ξ3 + µ3E3

)

, δ =

(

J4

2
ζ + ∆

)

. (2.15)

Ураховуючи розклади (2.3), отримуємо:

J1,2 = J0
1,2 +

3
∑

i=1

ψ̄1,2iεi +

6
∑

j=4

ψ̄1,2jεj , (2.16)

J3,4 = J0
3,4 +

3
∑

i=1

ψ̄3,4iεi +
6

∑

j=4

ψ̄3,4jεj ,

∆ = ∆0 +

3
∑

i=1

ψ5iεi +

6
∑

j=4

ψ5jεj ,

де

J0
1,2= ∓J0−K0

12 ±K0
13 +K0

14,

J0
3,4 = J0 ±K0

12 +K0
13 ±K0

14, (2.17)

ψ̄1,2i,j = ∓ψ1i,j − ψ2i,j ± ψ3i,j + ψ4i,j ,

ψ̄3,4i,j = ψ1i,j ± ψ2i,j + ψ3i,j ± ψ4i,j ,

ψ̄45 = ψ15 − ψ25 + ψ35 − ψ45.

Параметри ξ1, ξ2 i ξ3 описують дипольне впорядку-
вання псевдоспiнiв уздовж a-, b i c-осей вiдповiдно, а
параметр σ вiдповiдальний за впорядкування псевдо-
спiнiв у параелектричнiй фазi.

У параелектричних фазах за вiдсутностi зовнiшнiх
електричних полiв та механiчних напруг середнi зна-
чення псевдоспiнiв η1 = −η2 = η3 = −η4 = η i, вiдпо-
вiдно, ξ1p = ξ2p = ξ3p = 0, а

ζp = th
β

2

(

J4

2
ζp + ∆

)

. (2.18)

У сеґнетоелектричнiй фазi при нульових полях
Ei = 0 та напругах σj = 0 η1 = η3 = η13, η2 = η4 = η24.
У результатi ξ1s = 0, ξ2s = 0 i

ξ3s =
1

2

[

th
β

2

(

J3

2
ξ1s +

J4

2
ζs + ∆

)

+ tanh
β

2

(

J3

2
ξ1s −

J4

2
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)]

, (2.19)

ζs =
1

2

[
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β

2

(

J3

2
ξ1s+

J4

2
ζs + ∆

)

− tanh
β

2

(
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2
ξ1s −

J4

2
ζs − ∆

)]

.

II. ТЕРМОДИНАМIЧНI ХАРАКТЕРИСТИКИ
RHS

Для отримання дiелектричних, п’єзоелектричних
i пружних характеристик RHS використаймо елект-
ричний термодинамiчний потенцiал у розрахунку на
одну комiрку, одержаний у наближеннi молекулярно-
го поля:

g =
G

N
= vUseed + vp

3
∑

i=1

εi − vσ5ε5

−4
1

β
ln 2 −

1

β

4
∑
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β

2
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+
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2

(

J0
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3
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6
∑
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)

ξγ2
1 (3.1)

+
1

2
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2 +

3
∑
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6
∑
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+
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3
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+
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4 +

3
∑
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6
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ψ̄4jεj

)

ζγ2.

З умов термодинамiчної рiвноваги

1

v

(

∂g

∂εi

)

Ei

= 0,
1

v

(

∂g

∂εj

)

Ei,σi

= 0,
1

v

(

∂g

∂Ei

)

= −Pi
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отримуємо, що

−p = cE0
1i (T )ε1 + cE0

i2 (T )ε2 + cE0
i3 (T )ε3 − e03iE3

−
ψ̄1i

2v
ξ21 −

ψ̄2i

2v
ξ22 −

ψ̄3i

2v
ξ23 −

ψ̄4i

2v
ζ2 −

2ψ5i

v
ζ,

0 = cE0
44 (T )ε4 (3.4)

−
ψ̄14

2v
ξ21 −

ψ̄24

2v
ξ22 −

ψ̄34

2v
ξ23 −

ψ̄44

2v
ζ2 −

2ψ54

v
ζ,

σ5 = cE0
55 (T )ε5 − e035E3

−
ψ̄15

2v
ξ21 −

ψ̄25

2v
ξ22 −

ψ̄35

2v
ξ23 −

ψ̄45

2v
ζ2 −

2ψ55

v
ζ,

0 = cE0
66 (T )ε6

−
ψ̄16

2v
ξ21 −

ψ̄26

2v
ξ22 −

ψ̄36

2v
ξ23 −

ψ̄46

2v
ζ2 −

2ψ56

v
ζ,

P1 = e011ε1 + e012ε2 + e013ε3 + e015ε5 + χε011E1 +
2µ1

v
ξ1,

P2 = e024ε4 + e026ε6 + χε022E2 +
2µ2

v
ξ2, (3.5)

P3 = e031ε1 + e032ε2 + e033ε3 + e035ε5 + χε033E3 +
2µ3

v
ξ3.

У сеґнетоелектричнiй фазi статичнi iзотермiчнi дi-
електричнi сприйнятливостi RHS уздовж осей для ме-
ханiчно затиснутого кристала мають такий вигляд:

χTεiis(0) = lim
Ei→0

(

∂Pi
∂Ei

)

εj

= χε0ii +
µ2
i

v
βF1is(0). (3.6)

Тут використано такi позначення:

F11s(0) =
ρ31 − (ρ2

31 − ρ2
32)

βJ2

4

1 − ρ31

(

βJ1

4 + βJ2

4

)

+ (ρ2
31 − ρ2

32)
βJ1

4
βJ2

4

,

F12s(0) =
ρ31 − (ρ2

31 − ρ2
32)

βJ1

4

1 − ρ31

(

βJ1

4 + βJ2

4

)

+ (ρ2
31 − ρ2

32)
βJ1

4
βJ2

4

,

F13s(0) =
ρ31 − (ρ2

31 − ρ2
32)

βJ4

4

1 − ρ31

(

βJ3

4 + βJ4

4

)

+ (ρ2
31 − ρ2

32)
βJ3

4
βJ4

4

,

а

ρ31 = 1 − ξ23s − ζ2
s , ρ32 = 2ξ3sζs.

У параелектричнiй фазi

χTεiip(0) = χε0ii +
µ2
i

v
βF1ip(0), (i = 1, 2, 3) (3.7)

де

F1ip(0) =
1 − ζ2

p

1 − (1 − ζ2
p )
βJi

4

.

На основi спiввiдношень (3.3) отримуємо вирази для
iзотермiчних коефiцiєнтiв п’єзоелектричної напруги
eij RHS:

eT3i = e03i +
µ3

v

β

2

[

ψ̄3iξ3F13(0) −
(

ψ̄4iζ + 2ψ5i

)

F̄13(0)
]

,

eT35 = e035 +
µ3

v

β

2

[

ψ̄35ξ3F13(0) −
(

ψ̄45ζ + 2ψ55

)

F̄13(0)
]

,

де

F̄13(0) =
ρ32

1 − ρ31

(

βJ3

4 + βJ4

4

)

+ (ρ2
31 − ρ2

32)
βJ3

4
βJ4

4

.

III. ПОРIВНЯННЯ РЕЗУЛЬТАТIВ ЧИСЛОВИХ
РОЗРАХУНКIВ З ЕКСПЕРИМЕНТАЛЬНИМИ

ДАНИМИ

Для числового розрахунку залежностей вiд темпе-
ратури й полiв Ei дiелектричних, п’єзоелектричних,
пружних i теплових характеристик RHS, якi розрахо-
ванi вище теоретично, необхiднi значення таких пара-
метрiв: потенцiалiв взаємодiї J0,K0

12,K
0
13,K

0
14 i вiдпо-

вiдно, J1, J2, J3, J4; величини ∆, що характеризує аси-
метрiю в заселеностях двох положень; деформацiйних
потенцiалiв ψij ; ефективних дипольних моментiв µi;
затравних значень дiелектричних сприйнятливостей
χε0ii , коефiцiєнтiв п’єзоелектричної напруги e0ij , пруж-
них сталих cE0

ii′ i cE0
jj .

Для вибору оптимальних параметрiв теорiї необхiд-
но використовувати залежнiсть температури перехо-
ду Tc вiд величини гiдростатичного тиску . На жаль,
при x = 0 рiзнi автори наводять рiзнi значення для
Tc вiд 258 K до 265.1 K. Надалi ми будемо “прив’я-
зуватись” до Tc(0) = 265 K [8], оскiльки такою ж є
температура ФП-кристала у працi [14], у якiй отри-
мано залежностi значень Tc(p).

Для визначення перерахованих нижче мiкропара-
метрiв використаймо температурнi залежностi фiзич-
них характеристик RHS, якi отриманi експеримен-
тально, а саме: Ps(T ) [9], εσ11(0), εσ22(0) [13], а також
залежностi значень Tc(p) [14] вiд величини гiдроста-
тичного тиску.

Об’єм примiтивної комiрки RHS дорiвнює v =
0.842 · 10−21 см3.

Отриманий таким способом набiр оптимальних па-
раметрiв наведено в табл. 1.

Затравнi e031 = e032 = e033 = e035 = −1 · 104 СГСЕq

см2 ,
c0E11 = 32.0 · 1010 дин

см2 , cE0
12 = 17.0 · 1010 дин

см2 ,
cE0
13 = 8.7 · 1010 дин

см2 ,
cE0
22 = 38 · 1010 дин

см2 , cE0
23 = 6.5 · 1010 дин

см2 ,
cE0
33 = 37.4 · 1010 дин

см2 , cE0
44 = 4.9 · 1010 дин

см2 ,
cE0
55 = 5.3 · 1010 дин

см2 , cE0
66 = 12.8 · 1010 дин

см2 ;
k11 = −0.032 · 1010 дин

см2K , k12 = −0.040 · 1010 дин

см2K ,
k13 = −0.015 · 1010 дин

см2K ,
k23 = −0.010 · 1010 дин

см2K , k33 = −0.032 · 1010 дин

см2K ,
k66 = −0.030 · 1010 дин

см2K ,
k22 = k44 = k55=0.0.

3703-4



ВПЛИВ ГIДРОСТАТИЧНОГО ТИСКУ ph I НАПРУГИ ЗСУВУ σ5 НА ФАЗОВI ПЕРЕХОДИ. . .

J0/kB K0
12/kB K0

13/kB K0
14/kB ∆/kB µ1, 10−18 µ2, 10−18 µ3, 10−18 χε011 χε022 χε033

K K K K K esu·cm esu·cm esu·cm

394 190 372 433.7 244 3.18 3.65 0.81 0.02 0.02 0.159

ψ̄11

kB

ψ̄12

kB

ψ̄13

kB

ψ̄14

kB

ψ̄15

kB

ψ̄16

kB

ψ̄21

kB

ψ̄22

kB

ψ̄23

kB

ψ̄24

kB

ψ̄25

kB

ψ̄26

kB

900 900 900 900 900 900 900 900 900 900 900 900

ψ̄31

kB

ψ̄32

kB

ψ̄33

kB

ψ̄35

kB

ψ̄41

kB

ψ̄42

kB

ψ̄43

kB

ψ̄45

kB

ψ̄51

kB

ψ̄52

kB

ψ̄53

kB

ψ̄55

kB

−4950 −4500 −4500 −4500 1080 900 900 900 200 200 200 200

Таблиця 1. Набiр оптимальних параметрiв теорiї для кристала RHS.

Тепер зупинiмося на одержаних результатах.
Проаналiзуймо вплив гiдростатичного ph = −σ1 =

−σ2 = −σ3 тиску та зсувної напруги σ5 на термоди-
намiчнi характеристики RHS. Прикладання тиску й
напруги σ5 до кристала пiдвищує температуру пере-
ходу Tc. На рис.2 наведено залежнiсть температури
фазового переходу вiд гiдростатичного тиску та на-
пруги σ5 для кристала RHS.

0 1 2 3 4 5
250

300

350

400

450

T
c
, K 

p, 108 Pa 

1 

2 

Рис. 2. Залежнiсть температури переходу Tc кристала
RHS iз сеґнетофази в парафазу вiд гiдростатичного тиску
ph — 1, ◦ [14] i вiд напруги σ5 — 2.

Розрахованi на основi запропонованих параметрiв
теорiї Tc(p) добре кiлькiсно описують експеримен-
тальнi данi працi [14] . Температура фазового пере-
ходу в кристалi RHS пiдвищується з тиском ph зi
швидкiстю dTc

dp
=120 K/ГПа [14], а з напругою σ5 —

зi швидкiстю dTc

dp
= 277 K/ГПа. За тиску ph = 0,685

ГПа температура переходу Tc(p) набуває максималь-
ного значення i кристал переходить у III фазу [14]( I
фаза — сеґнетоелектрична, а II — параелектрична).
При наступному збiльшеннi тиску температура Tc(p)
знижується.

Температурнi залежностi деформацiй εi i εj за вiд-
сутностi тиску i за рiзних значень гiдростатичного
тиску наведено на рис. 3, 4. Деформацiї εi лiнiйно не-
значно змiнюються з температурою при всiх тисках.
Деформацiя ε5, на вiдмiну вiд ε4 та ε6, у сеґнетофазi
за всiх значень тиску ph значно зростає з пiдвищен-
ням температури, а в парафазi величини εj з пiдви-

щенням температури лiнiйно незначно зменшуються.
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Рис. 3. Температурнi залежностi деформацiй εi за рiз-
них значень тиску ph (ГПа): 0 — 1; 0.336 — 2; 0.401 — 3;
0.479 — 4; 0.587 — 5; 0.685 — 6.
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Рис. 4. Температурнi залежностi деформацiй εj за рiз-
них значень тиску ph (ГПа): 0 — 1; 0.336 — 2; 0.401 — 3;
0.479 — 4; 0.587 — 5; 0.685 — 6.

На рис. 5 зображенi залежностi деформацiй εi, εj
кристала RHS вiд гiдростатичного тиску та вiд напру-
ги σ5 за T = 255 K i T = 275 K. Тиски ph приводять до
лiнiйного зростання абсолютних значень деформацiй
εi, а деформацiї εj зi зростанням ph змiнюються ду-
же слабо. А зi збiльшенням напруги зсуву σ5 значення
деформацiй ε1, ε2, ε3, ε4 та ε6 практично не змiнюють-
ся. Проте виявлено значне зростання iз збiльшенням
напруги абсолютних значень деформацiї ε5.
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Рис. 5. Залежнiсть вiд гiдростатичного тиску ph — a)
та вiд напруги σ5 — b) деформацiй ε1 — 1; ε2 — 2; ε3 —
3; ε4 — 4; ε5 — 5; ε6 — 6 при T=255K ( суцiльнi кривi) i
T=275K (штриховi кривi).
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Рис. 6. Температурнi залежностi спонтанної поляриза-
цiї та залежностi поляризацiї вiд 4T = T − Tc кристала
RHS за рiзних значень гiдростатичного тиску ph, ГПа: 0
— 1, M [9]; 0.336 — 2a; 0.479 — 2b; 0.685 — 2c та за рiзних
значень напруги σ5, ГПа: 0.336 — 3a; 0.479 — 3b; 0.685 —
3c.
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Рис. 7. Температурна залежнiсть коефiцiєнтiв п’єзо-
електричної напруги e31 — 1, e32 — 2, e333 — 3, e35 — 4
кристалу RHS за рiзних значень гiдростатичного тиску
ph, ГПа: a) 0; b) 336; c) 479; d) 685.
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Рис. 8. Температурна залежнiсть коефiцiєнтiв п’єзо-
електричної напруги e31 — 1, e32 — 2, e333 — 3, e35 — 4
кристалу RHS за рiзних значень напруги σ5, ГПа: a) 0; b)
336; c) 479; d) 685.

На рис. 6 зображенi температурнi залежностi спон-
танної поляризацiї кристала RHS за рiзних значень
гiдростатичного тиску ph та напруги σ5 i залежнос-
тi спонтанної поляризацiї вiд 4T = T − Tc за рiзних
значень тиску ph та σ5. Збiльшення ph та σ5 приво-
дить до збiльшення величини Ps у всьому темпера-
турному дiапазонi, причому у випадку прикладання
напруги σ5 цей ефект значно суттєвiший. Зростання
ph та σ5 веде до змiни характеру фазового переходу.
Якщо за вiдсутностi тиску кристала RHS властивий
перехiд другого роду, то за наявностi ph та σ5 пере-
хiд стає переходом першого роду, а з їх зростанням
першорiднiсть ФП посилюється.

Температурнi залежностi коефiцiєнтiв п’єзоелект-
ричної напруги e3i i e35 кристала RHS за p=0 i рiз-
них значень тиску ph наведенi на рис. 7, а на рис. 8 —
за рiзних значень напруги σ5. Цi тиски й напруги не
впливають практично на величини e3i i e35, а змiщу-
ють їх мiнiмуми по температурнiй шкалi. Прикладан-
ня напруг σ5 незначно зменшує значення коефiцiєнтiв
порiвняно з впливом тискiв ph.
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Рис. 9. Температурнi залежностi дiелектричних про-
никностей ε33 i обернених дiелектричних проникностей
ε−1

33
кристала RHS за рiзних значень гiдростатичного тис-

ку ph, ГПа: 0 — 1, H [15]; 0.336 — 2a, × [14]; 0.401 — 2b,
◦ [14]; 0.479 — 2c, O [14]; 0.587 — 2d, 2 [14]; 0.685 — 2f,
M [14] та за рiзних значень напруги σ5, ГПа: 0.336 — 3a;
0.479 — 3c; 0.685 — 3f.

Температурнi залежностi дiелектричних проник-
ностей ε33 кристала RHS за рiзних значень гiдроста-
тичного тиску ph та напруги σ5 наведенi на рис. 9, а на
рис. 10 — температурнi залежностi обернених дiелек-

тричних проникностей ε−1
33 . Результати теоретичного

розрахунку добре кiлькiсно узгоджуються з експери-
ментальними даними працi [14] для випадку прикла-
дання тиску ph.
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Рис. 10. Температурнi залежностi обернених дiелект-
ричних проникностей ε

−1

33
кристала RHS за рiзних значень

гiдростатичного тиску ph, ГПа: 0 — 1, H [15]; 0.336 — 2a,
× [14]; 0.401 — 2b, ◦ [14]; 0.479 — 2c, O [14]; 0.587 — 2d,
2 [14]; 0.685 — 2f, M [14] та за рiзних значень напруги σ5,
ГПа: 0.336 — 3a; 0.479 — 3c; 0.685 — 3f.
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Рис. 11. Залежнiсть обернених дiелектричних проникностей ε
−1

33
кристала RHS вiд 4T = T − Tc за вiдсутностi тиску

— 1 та при прикладаннi гiдростатичного тиску ph — 2 i напруги σ5 — 3, ГПа: — 0.336 — a; 0.685 — f.

Для оцiнки впливу гiдростатичного тиску ph та напруги σ5 на величини проникностей ε33 кристала RHS
наведенi на рис. 11 залежностi обернених дiелектричних проникностей ε−1

33 вiд 4T = T − Tc за вiдсутностi
тиску та при прикладаннi тиску ph i напруги σ5. Зi збiльшенням тискiв i напруг у сеґнетоелектричнiй фазi
дiелектричнi проникностi ε33 збiльшуються, а в парафазi — зменшуються, причому вплив напруг σ5 сильнiший,
нiж тискiв ph.
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Рис. 12. Температурнi залежностi дiелектричних проникностей ε22 кристала RHS за рiзних значень тиску ph — a) i
напруги σ5 — b) , ГПа: 0 — 1,◦ [13] ; 0.336 — 2; 0.479 — 3; 0.685 — 4.
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Рис. 13. Температурнi залежностi дiелектричних проникностей ε11 кристала RHS за рiзних значень тиску ph — a) i
напруги σ5 — b) , ГПа: 0 — 1,◦ [13]; 0.336 — 2; 0.479 — 3; 0.685 — 4.

Температурнi залежностi поперечних статичних дi-
електричних проникностей кристала RHS за рiзних
значень гiдростатичного тиску й напруги наведенi на
рис. 12 i 13 вiдповiдно. Зi збiльшенням тиску й на-
пруги значення ε22 i ε11 зменшуються, а максимум
змiщується в бiк вищих температур. Вплив напруги
зсуву σ5 на величини цих проникностей проявляєть-
ся значно сильнiше, нiж тиску ph.

IV. ВИСНОВКИ

У ций статтi в межах модифiкованої чотирипiд-
ґраткової моделi RbHSO4 з урахуванням у сеґнето-
електричнiй фазi п’єзоелектричного зв’язку з дефор-
мацiями εi, εj в наближеннi молекулярного поля роз-
раховано поляризацiю, компоненти статичної дiелек-
тричної проникностi механiчно затиснутого й вiльно-

го кристалiв, п’єзоелектричнi характеристики. Дослi-
джено вплив гiдростатичного тиску ph та зсувної на-
пруги σ5 на фазовий перехiд та фiзичнi характерис-
тики кристала.

Установлено, що за прикладання тиску ph та зсув-
ної напруги σ5 змiнюються деформацiї εi, εj , що при-
водить до пiдвищення температури переходу й усiх
iнших характеристик кристала RHS, причому вплив
напруги зсуву значно суттєвiший. Виявлено, що зi
збiльшенням ph та σ5 змiнюється характер фазового
переходу. Якщо за вiдсутностi тиску кристала RHS
властивий перехiд другого роду, то за наявностi ph та
σ5 перехiд стає переходом першого роду, а з їх зрос-
танням першорiднiсть посилюється. Показано, що за
належного вибору мiкропараметрiв отримуємо доб-
рий кiлькiсний опис вiдповiдних експериментальних
даних кристала RHS.
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ВПЛИВ ГIДРОСТАТИЧНОГО ТИСКУ ph I НАПРУГИ ЗСУВУ σ5 НА ФАЗОВI ПЕРЕХОДИ. . .

THE INFLUENCE OF HYDROSTATIC PRESSURE ph AND SHEAR STRESS σ5 ON THE
PHASE TRANSITIONS AND THERMODYNAMICS OF THE RbHSO4 FERROELECTRICS

I. R. Zachek1, R. R. Levitsky2, A. S. Vdovych2

1Lviv Polytechnic National University

12, Bandery St., Lviv, UA–79013, Ukraine
2Institute for Condensed Matter Physics of the National Academy of Sciences of Ukraine

1, Svientsitskii St., Lviv, UA–79011, Ukraine

We use a four-sublattice model of the RbHSO4 crystal modified by taking into account the piezoelectric
coupling to the strains εi, εj . Within the mean field approximation we calculate the electric thermodynamic
potential of the system. From the conditions of the thermodynamic equilibrium we obtain equations for the strains
and the pseudospin mean values, from where we derive the expressions for the components of the polarization vector
and static dielectric permittivity tensor of mechanically clamped and free crystals as well as their piezoelectric
characteristics.

We study the influence of the hydrostatic pressure and shear stress on the phase transition and physical
characteristics of the crystal. The adopted values of the model parameters provide a good quantitative description
of the experimental data for Tc(p). We conclude that the transition temperature in RHS is increased by the
pressure ph with the slope dTc

dp
=120 K/GPa and by the stress σ5 with the slope dTc

dp
= 277 K/GPa.

It is established that the pressure ph and the shear stress σ5 change the strains εi, εj ; the influence of the
shear stress is more pronounced. Both ph and σ5 alter the character of the phase transition. While in the absence
of external stresses the RHS crystals undergo the second order phase transition in the presence of ph and σ5 the
transition is of the first order; with the increasing stresses the degree of the “first-orderness” is increased.

Other theoretical results for the dependences of physical characteristics on the hydrostatic pressure ph are in
agreement with experimental data as well. With increasing pressure and shear stress the dielectric permittivities
ε33 increase in the ferroelectric phase and decrease in the paraelectric phase. The transverse static dielectric
permittivities of RHS are decreased by the pressure and shear stress, whereas the permittivity maximum shifts to
higher temperatures.
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