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ÊÎËÅÁÀÒÅËÜÍÛÅ ÑÏÅÊÒ�Û, ÓÏ�Ó�ÈÅ,ÏÜÅÇÎÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÈÅ È ÏÎËß�ÈÇÀÖÈÎÍÍÛÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀÊ�ÈÑÒÀËËÀ �-SrB4O7Â. È. Çèíåíêî *, Ì. Ñ. Ïàâëîâñêèé, À. È. Çàéöåâ, À. Ñ. Êðûëîâ, À. Ñ. ØèíêîðåíêîÈíñòèòóò �èçèêè èì. Ë. Â. Êèðåíñêîãî Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê660036, Êðàñíîÿðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 15 �åâðàëÿ 2012 ã.Ìåòîäîì ðàìàíîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè áûëè îïðåäåëåíû ÷àñòîòû êîëåáàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè âöåíòðå çîíû Áðèëëþýíà, â ðàìêàõ ìåòîäà �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè âû÷èñëåíû ÷àñòîòû êîëåáàíèÿ ðå-øåòêè, ïëîòíîñòü �îíîííûõ ñîñòîÿíèé, óïðóãèå è ïüåçîýëåêòðè÷åñêèå ìîäóëè, äèíàìè÷åñêèå çàðÿäûÁîðíà è âûñîêî÷àñòîòíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü. Äëÿ âñåõ ðàññ÷èòàííûõ âåëè÷èí ïðîâîäèòñÿñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ïðåäëîæåíû ìîäåëü ïàðàýëåêòðè÷åñêîé íåïîëÿðíîé �àçûäëÿ äàííîãî ñîåäèíåíèÿ è ìåõàíèçì �îðìèðîâàíèÿ äîìåíîâ â íåì. Âû÷èñëåíà âåëè÷èíà ïîëÿðèçàöèè âíàáëþäàåìîé ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëÿðíîé �àçå.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊðèñòàëëû ñî ñòðóêòóðîé ñòàáèëüíîé ìîäè�èêà�öèè òåòðàáîðàòà ñòðîíöèÿ �-SrB4O7 (SBO) èçâåñò�íû èññëåäîâàòåëÿì äîñòàòî÷íî äàâíî [1; 2℄. Èçâåñò�íû òàêæå äðóãèå ïðåäñòàâèòåëè ýòîãî ñòðóêòóðíî�ãî òèïà � PbB4O7, EuB4O7 [3℄ � è ñðàâíèòåëü�íî íåäàâíî îáíàðóæåííàÿ �àçà âûñîêîãî äàâëåíèÿ�-CaB4O7 [4℄. Ñòðóêòóðà ýòèõ êðèñòàëëîâ ïðèíàä�ëåæèò ðîìáè÷åñêîé ñèíãîíèè ñ ïîëÿðíîé ïðîñòðàí�ñòâåííîé ãðóïïîé Pnm21 è èìååò ðÿä ðåäêèõ äëÿáîðàòíûõ ñîåäèíåíèé ñòðóêòóðíûõ îñîáåííîñòåé: âîñíîâå èõ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ëåæèò òðåõ�ìåðíàÿ ñåòêà, îáðàçîâàííàÿ òîëüêî èç áîðîêèñëî�ðîäíûõ òåòðàýäðîâ, à â íåêîòîðûõ ñòðóêòóðíûõ ïî�çèöèÿõ ïðèñóòñòâóåò òðåõêîîðäèíèðîâàííûé ïî áî�ðó êèñëîðîä [5℄. Âñëåäñòâèå ýòîãî îíè èìåþò âû�ñîêóþ ñðåäè áîðàòíûõ ñîåäèíåíèé àòîìíóþ ïëîò�íîñòü. Âîçìîæíûì ïðîÿâëåíèåì ýòèõ îñîáåííîñòåéñòðóêòóðû â êðèñòàëëàõ SBO è PbB4O7 ÿâëÿþòñÿâûñîêèå çíà÷åíèÿ (äëÿ âåùåñòâ ñ íå ñëèøêîì âûñî�êîé òåìïåðàòóðîé ïëàâëåíèÿ) ñêîðîñòåé îáú¼ìíûõàêóñòè÷åñêèõ âîëí [6�8℄.Â ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ êðèñòàëëû SBO ïðè�âëåêàëè ïðèñòàëüíîå âíèìàíèå áëàãîäàðÿ íàëè÷èþó íèõ îòíîñèòåëüíî âûñîêèõ çíà÷åíèé íåëèíåéíî*E-mail: zvi�iph.krasn.ru

îïòè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ, øèðîêîìó îêíó ïðî�çðà÷íîñòè (äî 130 íì) è âûñîêîé ñòîéêîñòè ê îï�òè÷åñêîìó ïîâðåæäåíèþ, ÷òî äåëàåò èõ î÷åíü ïåð�ñïåêòèâíûìè äëÿ íåëèíåéíîîïòè÷åñêîãî ïðåîáðàçî�âàíèÿ èçëó÷åíèÿ â äàëüíåé óëüòðà�èîëåòîâîé îáëà�ñòè ñïåêòðà [7; 9; 10℄. Îäíàêî äâóïðåëîìëåíèå êðè�ñòàëëà SBO ìàëî, ÷òî çàòðóäíÿåò âîçìîæíîñòü äî�ñòèæåíèÿ óãëîâîãî ñèíõðîíèçìà äëÿ òàêîãî ïðåîá�ðàçîâàíèÿ â ìîíîäîìåííîì îáðàçöå. Â ñëó÷àå ñåãíå�òîýëåêòðè÷åñêèõ êðèñòàëëîâ �àçîâîå ñîãëàñîâàíèåóäàåòñÿ ïîëó÷èòü çà ñ÷åò êâàçèñèíõðîíèçìà, ñîçäà�âàÿ, ñ îïðåäåëåííûì ïåðèîäîì, äîìåííóþ ñòðóêòó�ðó ñ ïðîòèâîïîëîæíûì íàïðàâëåíèåì ïîëÿðèçàöèèâ äîìåíàõ [11℄. Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü íå ñóùåñòâó�åò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ �àêòîâ, ïîäòâåðæäàþùèõ ñå�ãíåòîýëåêòðè÷åñêèå ÿâëåíèÿ â êðèñòàëëàõ SBO. Îä�íàêî óíèêàëüíîé îñîáåííîñòüþ êðèñòàëëà SBO ÿâ�ëÿåòñÿ òî, ÷òî â íåì áûëè îáíàðóæåíû ïîäîáíûåäîìåííûå (äâîéíèêîâûå) ñòðóêòóðû, ñïîíòàííî âîç�íèêàþùèå â ïðîöåññå ðîñòà êðèñòàëëîâ [12; 13℄. Íîðåàëüíî äîñòèæèìûì ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì ýòè äî�ìåíû ïåðåïîëÿðèçîâàòü íå óäàåòñÿ. Òàêèì îáðàçîì,âîïðîñ î âåëè÷èíå ïîëÿðèçàöèè è ìåõàíèçìå �îðìè�ðîâàíèÿ äîìåíîâ â SBO îñòàåòñÿ îòêðûòûì.Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè óæå íàêîïëåíî äîñòàòî÷�íî ìíîãî èí�îðìàöèè îá óïðóãèõ, ïüåçîýëåêòðè÷å�ñêèõ è êîëåáàòåëüíûõ ñâîéñòâàõ êðèñòàëëîâ ýòî�ãî ñåìåéñòâà [6�14℄, îäíàêî äëÿ SBO ýòè ñâåäåíèÿ511



Â. È. Çèíåíêî, Ì. Ñ. Ïàâëîâñêèé, À. È. Çàéöåâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012íåëüçÿ ïðèçíàòü äîñòàòî÷íî ïîëíûìè. Â ÷àñòíîñòè,â ðàáîòå [8℄ èçìåðåíû óïðóãèå ïîñòîÿííûå ýòîãî êðè�ñòàëëà, à â ðàáîòå [7℄ ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëü�íûå çíà÷åíèÿ íåêîòîðûõ ïüåçîýëåêòðè÷åñêèõ êîí�ñòàíò. Ñâåäåíèÿ î êîëåáàòåëüíûõ ñïåêòðàõ SBO,ïî-âèäèìîìó, îòñóòñòâóþò.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿþòñÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíîå îïðåäåëåíèå ïðåäåëüíûõ ÷àñòîò êîëåáàíèéè òåîðåòè÷åñêîå âû÷èñëåíèå äèíàìèêè êðèñòàëëè÷å�ñêîé ðåøåòêè, óïðóãèõ è ïüåçîýëåêòðè÷åñêèõ ïîñòî�ÿííûõ è âåëè÷èíû ïîëÿðèçàöèè êðèñòàëëà SBO.2. �ÀÌÀÍÎÂÑÊÈÅ ÑÏÅÊÒ�ÛÊðèñòàëë SrB4O7 áûë âûðàùåí èç ðàñïëàâà ñîñòåõèîìåòðè÷åñêèì ñîîòíîøåíèåì êîìïîíåíòîâ ìå�òîäîì ×îõðàëüñêîãî, äåòàëè ðîñòîâîãî ïðîöåññà ïðè�âåäåíû â ðàáîòå [12℄.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ýëå�ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè è êîîðäèíàò èîíîâ [2℄ ïðèâåäåíûâ òàáë. 1 (ïåðâàÿ ñòðîêà äëÿ êàæäîãî èîíà). Ýëå�ìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ñîäåðæèò äâå ìîëåêóëÿðíûå åäè�íèöû. Ñòðóêòóðà êðèñòàëëà èçîáðàæåíà íà ðèñ. 1.Èññëåäîâàíèå ïîëÿðèçîâàííûõ ñïåêòðîâ êîìáè�íàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà áûëî ïðîâåäåíî ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå (295 Ê) íà ñïåêòðîìåòðåHoriba Jobin Yvon T64000 â ãåîìåòðèè ðàññåÿíèÿ90Æ. Ñïåêòðîìåòð ðàáîòàë â ðåæèìå âû÷èòàíèÿ äèñ�ïåðñèè ñî ñïåêòðàëüíûì ðàçðåøåíèåì ïî âõîäíîéùåëè 2 ñì�1. Äëÿ âîçáóæäåíèÿ ñïåêòðà ðàññåÿíèÿèñïîëüçîâàëñÿ Ar+-ëàçåð (äëèíà âîëíû � = 514 íì).Ìîùíîñòü èçëó÷åíèÿ íà îáðàçöå ñîñòàâëÿëà 80 ìÂò,÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïëîòíîñòè ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ250 Âò/ñì2. Îáîçíà÷åíèÿ, èñïîëüçóåìûå â íàñòîÿ�ùåé ðàáîòå äëÿ îïèñàíèÿ ãåîìåòðèè êîìáèíàöèîí�

�èñ. 1. Ñòðóêòóðà êðèñòàëëà SrB4O7 â ðîìáè-÷åñêîé �àçå ñ ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïîé ñèììåò-ðèè Pnm21
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�èñ. 2. �àìàíîâñêèå ñïåêòðû êðèñòàëëà SrB4O7 âðîìáè÷åñêîé �àçåíîãî ðàññåÿíèÿ ýêñïåðèìåíòà, ÿâëÿþòñÿ ñòàíäàðò�íûìè [15℄. �àçëîæåíèå êîëåáàòåëüíîãî ïðåäñòàâëå�íèÿ ïî íåïðèâîäèìûì ïðåäñòàâëåíèÿì â öåíòðå çî�íû Áðèëëþýíà èìååò âèä� = 19A1 + 17A2 + 17B1 + 19B2:Ñðåäè îïòè÷åñêèõ ìîä ïîëÿðíûìè ÿâëÿþòñÿ ìîäûA1, B1, B2, îíè àêòèâíû â ðàìàíîâñêèõ ñïåêòðàõè â ÈÊ-ñïåêòðàõ. Íåïîëÿðíûå ìîäû A2 ÿâëÿþòñÿòîëüêî ðàìàí-àêòèâíûìè. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí ñïåêòðêîëåáàíèé â ðàçëè÷íûõ ãåîìåòðèÿõ ðàññåÿíèÿ. Èç�ìåðåííûå ÷àñòîòû êîëåáàíèé ïîêàçàíû â òàáë. 2.3. ÄÈÍÀÌÈÊÀ Ê�ÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÎÉ�ÅØÅÒÊÈ�àñ÷åòû äèíàìèêè ðåøåòêè, âûñîêî÷àñòîòíîéäèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè, äèíàìè÷åñêèõ çà�ðÿäîâ Áîðíà, óïðóãèõ è ïüåçîýëåêòðè÷åñêèõ ñâîéñòâïðîâåäåíû â ðàìêàõ íåýìïèðè÷åñêîé ìîäåëè èîííî�ãî êðèñòàëëà ñ ó÷åòîì äèïîëüíîé è êâàäðóïîëüíîéïîëÿðèçóåìîñòåé èîíîâ. Äåòàëè ìîäåëè ïðèâåäåíû âðàáîòå [16℄. Âñå ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû ïðè ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè. Ïðè ðàñ�÷åòå ÷àñòîò êîëåáàíèé ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà�÷åíèÿìè êîîðäèíàò èîíîâ (ñì. òàáë. 1) íåêîòîðûå÷àñòîòû èìåëè ìíèìûå çíà÷åíèÿ. Äëÿ óñòðàíåíèÿýòèõ íåóñòîé÷èâûõ ìîä êîëåáàíèé ìû èñïîëüçîâàëèíåñêîëüêî èçìåíåííûå ïî ñðàâíåíèþ ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè êîîðäèíàòû èîíîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé�êå. Çíà÷åíèÿ ýòèõ êîîðäèíàò ïðèâåäåíû â òàáë. 1(âòîðàÿ ñòðî÷êà äëÿ êàæäîãî èîíà), èç êîòîðîé ÿñ�íî, ÷òî ýòè èçìåíåíèÿ êîîðäèíàò èîíîâ íåçíà÷èòåëü�512



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Êîëåáàòåëüíûå ñïåêòðû : : :Òàáëèöà 1. Ïàðàìåòðû ðåøåòêè è îòíîñèòåëüíûå êîîðäèíàòû àòîìîâ êðèñòàëëà SBO â ïîëÿðíîé ðîìáè÷åñêîé�àçåPnm21 a = 4:4145�A b = 10:6827�A  = 4:2234�AÏîçèöèÿÓàéêîâà x y zSr 2a ýêñï.ðàñ÷åòèäåàë. 0.712050.668200.66666 0 0.070900.007600.16666B(1) 4b ýêñï.ðàñ÷åòèäåàë. 0.322560.328000.33333 0.249070.249300.25000 0.065320.058480.04166B(2) 4b ýêñï.ðàñ÷åòèäåàë. 0.174430.175100.16666 0.121930.119900.12500 0.539420.548600.54166O(1) 4b ýêñï.ðàñ÷åòèäåàë. 0.855400.870800.83333 0.141090.152700.12500 0.612440.589600.66666O(2) 4b ýêñï.ðàñ÷åòèäåàë. 0.633220.617100.66666 0.277140.290100.25000 0.208120.230500.16666O(3) 2a ýêñï.ðàñ÷åòèäåàë. 0.274810.236600.33333 0 0.646640.641800.66666O(4) 4b ýêñï.ðàñ÷åòèäåàë. 0.225080.261500.16666 0.135280.144400.12500 0.203240.235400.16666íû. Âû÷èñëåííûå ÷àñòîòû â öåíòðå çîíû Áðèëëþý�íà ïðèâåäåíû â òàáë. 2. Èç òàáë. 2 ñëåäóåò, ÷òî âèíòåðâàëå çíà÷åíèé îò 200 ñì�1 äî 800 ñì�1 íåêî�òîðûå âû÷èñëåííûå ÷àñòîòû óäîâëåòâîðèòåëüíî ñî�ãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè, íî äëÿ îáëàñòèçíà÷åíèé ÷àñòîò 500�600 ñì�1 ðàñõîæäåíèå ìåæäóâû÷èñëåííûìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè âåëè÷èíàìèäîñòèãàåò ïîðÿäêà 30%. Ïðè ýòîì ÷àñòîòû ìåíüøå100 ñì�1 è áîëüøå 1000 ñì�1, êàê è íåêîòîðûå ÷àñ�òîòû âíóòðè ýòîãî èíòåðâàëà, ýêñïåðèìåíòàëüíî íåíàáëþäàþòñÿ. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà ïëîòíîñòü �îíîí�íûõ ñîñòîÿíèé âî âñåé çîíå Áðèëëþýíà, à òàêæå ÷à�ñòè÷íûå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé êàæäîãî èîíà. Ñëåäó�åò îáðàòèòü âíèìàíèå íà îñîáåííîñòü ïîëó÷åííîé âðàñ÷åòå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé, à èìåííî, êàê ýòî âèä�íî íà ðèñ. 3, â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå ÷àñòîòäî 100 ñì�1 â ñîáñòâåííûõ âåêòîðàõ êîëåáàíèé ñìå�ùàþòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî èîíû ñòðîíöèÿ, à ñìåùå�

íèÿ èîíîâ êèñëîðîäà è áîðà ïî ñðàâíåíèþ ñî ñìåùå�íèÿìè èîíîâ ñòðîíöèÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëû. Â ñïåê�òðå êîëåáàíèé âûøå 100 ñì�1 ñèòóàöèÿ îáðàòíàÿ.Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû âû÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîì�ïîíåíò òåíçîðà äèíàìè÷åñêèõ çàðÿäîâ Áîðíà. Âû�÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ óïðóãèõ ïîñòîÿííûõ, äèýëåê�òðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè è èõ ñðàâíåíèå ñ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [7; 8℄ ïðåäñòàâëåíû âòàáë. 4. Êàê ñëåäóåò èç ýòîé òàáëèöû, ñîãëàñèå ìåæ�äó âû÷èñëåííûìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè óïðóãè�ìè ñâîéñòâàìè SBO áîëåå èëè ìåíåå óäîâëåòâîðè�òåëüíîå çà èñêëþ÷åíèåì ñäâèãîâûõ óïðóãèõ ïîñòî�ÿííûõ C12, C13, C23, ãäå ðàñõîæäåíèå ìåæäó ðàñ÷å�òîì è ýêñïåðèìåíòîì â äâà ðàçà. Âû÷èñëåííûå çíà�÷åíèÿ ïüåçîýëåêòðè÷åñêèõ êîíñòàíò ñîñòàâèëè e15 == 0:71 Êë/ì2, e24 = 0:22 Êë/ì2, e31 = 1:23 Êë/ì2,e32 = 1:03 Êë/ì2, e33 = 1:93 Êë/ì2. Â òàáë. 4 ïðè�âåäåíû çíà÷åíèÿ ïüåçîýëåêòðè÷åñêèõ ìîäóëåé dlk =7 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 513



Â. È. Çèíåíêî, Ì. Ñ. Ïàâëîâñêèé, À. È. Çàéöåâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012Òàáëèöà 2. Ïðåäåëüíûå ÷àñòîòû êîëåáàíèÿ (ñì�1) êðèñòàëëà SBO â ïîëÿðíîé ðîìáè÷åñêîé �àçåA1 A2 B1 B2ýêñï. ðàñ÷åò ýêñï. ðàñ÷åò ýêñï. ðàñ÷åò ýêñï. ðàñ÷åòTO LO102150191281292361430490633707750815886988
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�èñ. 3. Âû÷èñëåííûå ïîëíàÿ è ÷àñòè÷íûå ïëîòíîñòè �îíîííûõ ñîñòîÿíèé SBO514



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012 Êîëåáàòåëüíûå ñïåêòðû : : :Òàáëèöà 3. Êîìïîíåíòû òåíçîðà äèíàìè÷åñêèõçàðÿäîâ Áîðíà êðèñòàëëà SBO â ïîëÿðíîé �àçå âåäèíèöàõ çàðÿäà ýëåêòðîíàZx Zy ZzSr Zx 2.87 0.00 �0:04Zy 0.00 3.17 0.00Zz �0:05 0.00 2.63B1 Zx 3.03 �0:85 �0:27Zy �0:11 2.68 0.25Zz 0.23 �0:56 4.22B2 Zx 3.81 0.24 �0:16Zy �0:59 3.74 �1:08Zz 0.05 0.20 3.31O1 Zx �3:68 1.78 �0:04Zy 1.74 �2:09 0.26Zz 0.49 �0:06 �1:07O2 Zx �2:40 �0:74 �0:79Zy �1:05 �1:28 0.82Zz �0:40 1.00 �3:60O3 Zx �1:36 0.00 �0:24Zy 0.00 �4:89 0.00Zz �0:27 0.00 �1:21O4 Zx �1:51 �0:63 1.09Zy �0:51 �2:20 1.53Zz 0.81 1.64 �3:59= eli(Cik)�1 äëÿ èõ ñðàâíåíèÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíèÿìè [7℄.4. ÑÏÎÍÒÀÍÍÀß ÏÎËß�ÈÇÀÖÈßÑòðóêòóðà êðèñòàëëà SBO ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéêàðêàñ èç ñîåäèíåííûõ ìåæäó ñîáîé âåðøèíàìè êèñ�ëîðîäíûõ òåòðàýäðîâ, âíóòðè êàæäîãî èç êîòîðûõíàõîäèòñÿ èîí áîðà. Â ýòîì êàðêàñå èìåþòñÿ äîñòà�òî÷íî áîëüøèå ïîëîñòè, â êîòîðûõ ðàñïîëàãàþòñÿèîíû ñòðîíöèÿ (ðèñ. 1).Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîëÿðèçàöèè â òåòðàáîðà�òå ñòðîíöèÿ áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî â ýòîìêðèñòàëëå èìååòñÿ ïàðà�àçà ñ áîëåå âûñîêîé ñèì�ìåòðèåé, õîòÿ, ñóäÿ ïî ëèòåðàòóðíûì äàííûì,ýêñïåðèìåíòàëüíî â äàííîì è èçîñòðóêòóðíûõñ íèì ñîåäèíåíèÿõ òàêàÿ �àçà íå íàáëþäàåòñÿ.
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�èñ. 4. Èäåàëèçèðîâàííàÿ ñòðóêòóðà êðèñòàëëàSBO: à � â ïîëÿðíîé �àçå Pnm21, ïóíêòèðîì ïî-êàçàí ïóñòîé òåòðàýäð â áèïèðàìèäå; á � äâà ïîëî-æåíèÿ èîíà áîðà â íåïîëÿðíîé �àçå PnmmÑòðóêòóðó ïàðà�àçû ìîæíî îïèñàòü ñëåäóþùèìîáðàçîì. Êàê óæå ãîâîðèëîñü âûøå, îñíîâó ñòðóê�òóðû òåòðàáîðàòà ñòðîíöèÿ ñîñòàâëÿåò êàðêàñ èçáîðêèñëîðîäíûõ òåòðàýäðîâ. Âñå ýòè òåòðàýäðûÿâëÿþòñÿ èñêàæåííûìè, íî, êàê ìîæíî óâèäåòü íàðèñ. 1, ïóòåì îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèõ ñìåùåíèéàòîìîâ êèñëîðîäà ýòè òåòðàýäðû ìîæíî ñäåëàòüïðàâèëüíûìè. Ïðè ýòîì ïàðàìåòðû ðåøåòêè a, b, âûðàæàþòñÿ ÷åðåç äëèíó ðåáðà r ýòîãî ïðàâèëüíîãîòåòðàýäðà ñëåäóþùèì îáðàçîì:a = rp3 ; b = 4r;  = rp8=3 :Âûðàçèâ ïàðàìåòðû ðåøåòêè ÷åðåç äëèíó ðåáðàïðàâèëüíîãî êèñëîðîäíîãî òåòðàýäðà è ñäåëàâ íåîá�õîäèìûå ñìåùåíèÿ êèñëîðîäîâ, ïîëó÷èì ïðàâèëü�íûé ñòðóêòóðíûé êàðêàñ ñ íîâûìè ïðàâèëüíûìè ïî�ëîñòÿìè. Â öåíòð êàæäîé òàêîé ïîëîñòè ïîìåùàåòñÿèîí ñòðîíöèÿ, à âíóòðü êàæäîãî òåòðàýäðà ïîìåùà�åòñÿ èîí áîðà. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷àåì èäåàëèçè�ðîâàííóþ ñòðóêòóðó â ïîëÿðíîé �àçå ñ òîé æå ïðî�ñòðàíñòâåííîé ãðóïïîé ñèììåòðèè Pnm21 è òàê æåñ äâóìÿ ìîëåêóëàìè â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå. Êîîð�äèíàòû èîíîâ â ýòîé èäåàëèçèðîâàííîé ñòðóêòóðåïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1 (òðåòüÿ ñòðî÷êà äëÿ êàæäî�ãî èîíà). Êàê âèäíî èç ýòîé òàáëèöû, ìàêñèìàëüíûåâåëè÷èíû ñìåùåíèé èîíîâ, íåîáõîäèìûå äëÿ ïîëó�÷åíèÿ òàêîé èäåàëüíîé ñòðóêòóðû, íå ïðåâûøàþòîäíîãî àíãñòðåìà.Âàæíîé îñîáåííîñòüþ ýòîé ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿòî, ÷òî, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 4à, â íåé ìîæíî äîñòðî�èòü êàæäûé òåòðàýäð äî òðåóãîëüíîé áèïèðàìèäû,ñîñòîÿùåé èç äâóõ ïðàâèëüíûõ òåòðàýäðîâ, ñîåäè�íåííûõ ìåæäó ñîáîé ãðàíüþ ïåðïåíäèêóëÿðíîé îñè êðèñòàëëà è ðàçëè÷àþùèõñÿ ìåæäó ñîáîé ëèøüòåì, ÷òî îäèí èç òåòðàýäðîâ ñîäåðæèò âíóòðè ñåáÿèîí áîðà, à äðóãîé íåò. Õîðîøî âèäíî, ÷òî â äåé�515 7*



Â. È. Çèíåíêî, Ì. Ñ. Ïàâëîâñêèé, À. È. Çàéöåâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012Òàáëèöà 4. Ìîäóëè óïðóãîñòè Cij , ïüåçîýëåêòðè÷åñêèå ìîäóëè dij , âûñîêî÷àñòîòíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöà-åìîñòü "ii êðèñòàëëà SBO â ïîëÿðíîé �àçåCij , �Ïà, ðàñ÷åò Cij , �Ïà, ýêñï. [8℄ dij , ïì/Â, "ii, ðàñ÷åò dij , ïì/Â, "ii, ýêñï. [7℄C11 = 318 C11 = 304� 4 "xx = 4:38 "xx = 3:01C12 = 132 C12 = 70� 35 "yy = 4:28 "yy = 2:97C13 = 90 C13 = 49� 29 "yy = 4:66 "yy = 3:03C22 = 370 C22 = 268� 1 d15 = 8:16 �C23 = 114 C23 = 55� 33 d24 = 2:08 �C33 = 355 C33 = 378� 3 d31 = 2:33 d31 = 1:31C44 = 106 C44 = 139� 2 d32 = 0:51 d32 = 1:62C55 = 87 C55 = 120� 4 d33 = 4:68C66 = 124 C66 = 133� 2ñòâèòåëüíîñòè îñíîâó ýòîé èäåàëüíîé ñòðóêòóðû ñî�ñòàâëÿåò êàðêàñ íå èç òåòðàýäðîâ, à èç áèïèðàìèä,ñîåäèíåííûõ ìåæäó ñîáîé ðåáðàìè. Ýëåìåíòàðíàÿÿ÷åéêà êðèñòàëëà ñîäåðæèò âîñåìü áèïèðàìèä. Åñëèæå ïåðåìåñòèòü êàæäûé èîí áîðà â áèïèðàìèäå èçîäíîãî òåòðàýäðà, â êîòîðîì îí íàõîäèòñÿ, â äðóãîéòåòðàýäð ýòîé áèïèðàìèäû, òî íè òðàíñëÿöèîííàÿ,íè òî÷å÷íàÿ ñèììåòðèÿ èäåàëüíîé ñòðóêòóðû íå èç�ìåíèòñÿ, òîëüêî íàïðàâëåíèå âåêòîðà ïîëÿðèçàöèèêðèñòàëëà èçìåíèòñÿ íà ïðîòèâîïîëîæíîå.Òàêèì îáðàçîì, ó÷èòûâàÿ âñå ñêàçàííîå âûøå,åñòåñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ïàðà�àçà òåòðàáîðà�òà ñòðîíöèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñòðóêòóðó, â êîòî�ðîé èîíû áîðà â êàæäîé áèïèðàìèäå ñ ðàâíîé âåðî�ÿòíîñòüþ çàíèìàþò ïîëîæåíèÿ âíóòðè åå ïðàâèëü�íûõ òåòðàýäðîâ (ðèñ. 4á ). Êîîðäèíàòû èîíîâ êèñ�ëîðîäà è ñòðîíöèÿ ïðè ýòîì ïî-ïðåæíåìó ñîîòâåò�ñòâóþò ¾èäåàëüíûì¿ çíà÷åíèÿì, ïîêàçàííûì â òðå�òüåé ñòðî÷êå òàáë. 1. Òàêàÿ ñòðóêòóðà ïðèíàäëåæèòíåïîëÿðíîé ðîìáè÷åñêîé ïðîñòðàíñòâåííîé ãðóïïåPnmm ñ äâóìÿ ìîëåêóëàìè â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå,ò. å. òðàíñëÿöèîííàÿ ñèììåòðèÿ êðèñòàëëà ïðè ðà�çóïîðÿäî÷åíèè èîíîâ áîðà ïî äâóì ïîëîæåíèÿì íåèçìåíÿåòñÿ.Äëÿ îöåíêè ãëóáèíû ìèíèìóìà, ïîëîæåíèÿ èîíàáîðà âíóòðè òåòðàýäðà è âåëè÷èíû ýíåðãåòè÷åñêîãîáàðüåðà ìåæäó äâóìÿ ðàâíîâåðîÿòíûìè ïîëîæåíèÿ�ìè áîðà â áèïèðàìèäå áûëà âû÷èñëåíà çàâèñèìîñòüïîëíîé ýíåðãèè èäåàëüíîé ñòðóêòóðû îò ñìåùåíèÿèîíà áîðà âäîëü îñè  êðèñòàëëà (âäîëü ëèíèè, ñî�åäèíÿþùåé ïðîòèâîïîëîæíûå âåðøèíû áèïèðàìè�äû) èç îäíîãî òåòðàýäðà â äðóãîé. Ïðè ýòîì èîíûñòðîíöèÿ è êèñëîðîäà îñòàâàëèñü â èäåàëüíûõ ïîëî�æåíèÿõ. Ýòà çàâèñèìîñòü äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé îáú�
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�èñ. 5. Èçìåíåíèå ïîëíîé ýíåðãèè êðèñòàëëà SBO âçàâèñèìîñòè îò ñìåùåíèÿ èîíîâ áîðà ïàðàëëåëüíîïîëÿðíîé îñè ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ îáúåìà ýëå-ìåíòàðíîé ÿ÷åéêè: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ðàâíîâåñíûéîáúåì 92:6�A3; ïóíêòèð � îáúåì 101:6�A3; øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ � îáúåì 86:9�A3, �E = E � E0,ãäå E0 � ýíåðãèÿ êðèñòàëëà ïðè ïîìåùåíèè èîíîâáîðà â öåíòðû áèïèðàìèä, z � îòíîñèòåëüíàÿ êîîð-äèíàòà áîðàåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ïîêàçàíà íà ðèñ. 5, íà êîòî�ðîì âèäíî, ÷òî ïðè ðàâíîâåñíîì îáúåìå èäåàëüíîéñòðóêòóðû ìèíèìóìó ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóåò ïîçè�öèÿ áîðà, ñìåùåííàÿ îò öåíòðà òåòðàýäðà â ñòîðîíóåãî îñíîâàíèÿ, ïðè ýòîì âåëè÷èíà ýíåðãåòè÷åñêîãîáàðüåðà ìåæäó äâóìÿ ïîëîæåíèÿìè áîðà â áèïèðà�ìèäå ðàâíà 0.22 ýÂ. Ïðè óìåíüøåíèè (óâåëè÷åíèè)îáúåìà ÿ÷åéêè, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïðèëîæåíèþ ïî�ëîæèòåëüíîãî (îòðèöàòåëüíîãî) ãèäðîñòàòè÷åñêîãî516
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�èñ. 6. Èçìåíåíèå ïîëíîé ýíåðãèè êðèñòàëëà SBOâ çàâèñèìîñòè îò ñìåùåíèÿ èîíîâ áîðà ïàðàëëåëü-íî ïîëÿðíîé îñè ïðè ðàçëè÷íûõ ñìåùåíèÿõ èîíîâñòðîíöèÿ èç èäåàëüíûõ ïîëîæåíèé â ñòðóêòóðå ññèììåòðèåé Pnmm: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � èäåàëü-íîå ïîëîæåíèå èîíà Sr; ïóíêòèð � ñìåùåíèå Sr íà0:12�A; øòðèõïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ � ñìåùåíèå Sr íà0:29�A, �E = E � E0, ãäå E0 � ýíåðãèÿ êðèñòàëëàïðè ïîìåùåíèè àòîìîâ áîðà â öåíòðû áèïèðàìèä,z � îòíîñèòåëüíàÿ êîîðäèíàòà áîðàäàâëåíèÿ, ìèíèìóìó ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóåò áîëüøåå(ìåíüøåå) ñìåùåíèå áîðà îò öåíòðà òåòðàýäðà è âå�ëè÷èíà ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà ìåæäó äâóìÿ ïîëî�æåíèÿìè áîðà â áèïèðàìèäå óâåëè÷èâàåòñÿ (óìåíü�øàåòñÿ).Çäåñü ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðè ïîíèæåíèè ñèì�ìåòðèè èäåàëüíîãî êðèñòàëëà, íàïðèìåð, â ðåçóëüòà�òå ñìåùåíèÿ èîíîâ ñòðîíöèÿ èç öåíòðà ïîëîñòè, ñèì�ìåòðè÷íûé äâóõìèíèìóìíûé ïîòåíöèàë äëÿ èîíàáîðà åñòåñòâåííî ñòàíîâèòñÿ àñèììåòðè÷íûì è ãëó�áèíà ìèíèìóìà ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò âåëè÷èíûñìåùåíèÿ ñòðîíöèÿ, êàê ýòî ïðîèëëþñòðèðîâàíî íàðèñ. 6.Îáñóäèì òåïåðü ýíåðãåòèêó èäåàëüíûõ ðàçóïî�ðÿäî÷åííîé, óïîðÿäî÷åííîé è ýêñïåðèìåíòàëüíî íà�áëþäàåìîé ñòðóêòóð. Ïîëíóþ ýíåðãèþ èäåàëüíîãîêðèñòàëëà, â êîòîðîì èîí áîðà ñ ðàâíîé âåðîÿòíî�ñòüþ çàíèìàåò äâà ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â áèïè�ðàìèäå, ìû ïðèáëèæåííî îöåíèì ñëåäóþùèì îáðà�çîì. Êàê óæå îòìå÷àëîñü, ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà êðè�ñòàëëà ñîäåðæèò âîñåìü ïðàâèëüíûõ áèïèðàìèä, âêàæäîé èç êîòîðûõ áîð íàõîäèòñÿ âíóòðè îäíîãîèëè äðóãîãî òåòðàýäðà. Òîãäà ýíåðãèþ Eav ðàçóïî�ðÿäî÷åííîé �àçû Pnmm ìîæíî îöåíèòü, óñðåäíèââû÷èñëåííûå ýíåðãèè ñòðóêòóð 28 = 256 êîí�èãó�ðàöèé. Âåëè÷èíà Eav ðàâíà �404:79 ýÂ (áåç ó÷å�

òà ñîáñòâåííîé ýíåðãèè èîíîâ) ñ ñîîòâåòñòâóþùèìèâêëàäàìè: ýíåðãèÿ Ìàäåëóíãà Eoulav = �463:38 ýÂ,ýíåðãèÿ êîðîòêîäåéñòâóþùåãî îòòàëêèâàíèÿ Eshav == 74:8 ýÂ, äèïîëüíàÿ ýíåðãèÿ Edipav = �15:65 ýÂ,êâàäðóïîëüíàÿ ýíåðãèÿ Eqdav = 0:76 ýÂ. Â òàáë. 5ïîêàçàíû ðàçíèöû ýíåðãèé è îòäåëüíûõ âêëàäîâ âýòè ðàçíèöû ýíåðãèé ìåæäó íåóïîðÿäî÷åííîé íåïî�ëÿðíîé �àçîé è óïîðÿäî÷åííûìè ïîëÿðíûìè èäå�àëüíîé è ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé �àçàìè.Êàê ñëåäóåò èç ýòîé òàáëèöû, ðàçíèöû ýíåðãèé èìå�þò áîëüøèå îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ, ïðè÷åì îñíîâ�íîé âêëàä â ýòè ðàçíèöû âíîñèò ýíåðãèÿ Ìàäåëóíãà.Òàêèì îáðàçîì, ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì äàííîãî ðàñ�÷åòà, òåìïåðàòóðà �àçîâîãî ïåðåõîäà èç ïîëÿðíîéóïîðÿäî÷åííîé �àçû â ãèïîòåòè÷åñêóþ íåïîëÿðíóþíåóïîðÿäî÷åííóþ �àçó äîëæíà áûòü î÷åíü âûñîêîéè çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàòü òåìïåðàòóðó ïëàâëåíèÿTmelt = 1273 Ê êðèñòàëëà SBO.Äîïîëíèòåëüíûì àðãóìåíòîì â ïîëüçó ïðåäëî�æåííîé ìîäåëè ïàðà�àçû ìîæåò ñëóæèòü ñóùåñòâî�âàíèå êðèñòàëëà BaB4O7 â �-�àçå ñ íåïîëÿðíîé ïðî�ñòðàíñòâåííîé ãðóïïîé ñèììåòðèè Pmnb, ýëåìåí�òàðíàÿ ÿ÷åéêà êîòîðîé ñîäåðæèò ÷åòûðå ìîëåêóëû[17℄. �àçëè÷èå ñòðóêòóð SrB4O7 è BaB4O7 çàêëþ÷à�åòñÿ â òîì, ÷òî â BaB4O7 ïàðàìåòð ýëåìåíòàðíîéÿ÷åéêè a óäâîåí ïî ñðàâíåíèþ ñ ýòèì ïàðàìåòðîì âSrB4O7, ïàðàìåòðû b è  â îáåèõ ñòðóêòóðàõ äîñòà�òî÷íî áëèçêè, è â BaB4O7 â îäíîé ïîëîâèíå ýòîéóäâîåííîé ÿ÷åéêè èîíû áîðà çàíèìàþò òàêèå æåïîçèöèè â áèïèðàìèäàõ, êàê è â SrB4O7 (íèæíÿÿ÷àñòü áèïèðàìèäû íà ðèñ. 4á ), à â äðóãîé ïîëîâèíåÿ÷åéêè èîíû áîðà çàíèìàþò ïðîòèâîïîëîæíûå ïî�çèöèè â áèïèðàìèäàõ (âåðõíÿÿ ÷àñòü ðèñ. 4á ). Òà�êèì îáðàçîì, ñ òî÷êè çðåíèÿ ìîäåëè ðàçóïîðÿäî÷å�íèÿ èîíîâ áîðà â ðàññìàòðèâàåìûõ ñîåäèíåíèÿõ, âýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé ñòðóêòóðå BaB4O7ïðîèñõîäèò ¾àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîå¿ óïîðÿäî÷å�íèå. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî, êàê ïîêàçûâàåò ðàñ÷åòâ äàííîé ðàáîòå, ýíåðãèè ñòðóêòóð ñ ¾ñåãíåòîýëåê�òðè÷åñêèì¿ è ¾àíòèñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèì¿ òèïàìèóïîðÿäî÷åíèÿ èîíîâ áîðà è ñ ïîñëåäóþùèìè ñìåùå�íèÿìè èîíîâ êèñëîðîäà è êàòèîíîâ äëÿ ñîåäèíåíèéSrB4O7, CaB4O7, PbB4O7, BaB4O7 (èçîìîð�íûõ, åñ�ëè äëÿ íèõ ïðåäïîëàãàåòñÿ ïàðà�àçà ñ ñèììåòðèåéPnmm) áëèçêè, êàê ýòî âèäíî â òàáë. 6. Ýòà áëè�çîñòü ýíåðãèé ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî è àíòèñåãíåòî�ýëåêòðè÷åñêîãî ñîñòîÿíèé òàêæå ìîæåò ñâèäåòåëü�ñòâîâàòü î ðàçóìíîñòè ïðåäïîëîæåíèÿ î ñóùåñòâî�âàíèè ïàðà�àçû äëÿ ýòèõ ñîåäèíåíèé. Êàê ñëåäóåòèç òàáë. 6, â ñîåäèíåíèÿõ SrB4O7, CaB4O7, PbB4O7ðåàëèçóåòñÿ ïîëÿðíîå ñîñòîÿíèå, à äëÿ ñîåäèíåíèÿBaB4O7 � àíòèïîëÿðíîå ñîñòîÿíèå, ÷òî ïîëíîñòüþ517



Â. È. Çèíåíêî, Ì. Ñ. Ïàâëîâñêèé, À. È. Çàéöåâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 3 (9), 2012Òàáëèöà 5. Ýíåðãèÿ è âêëàäû â íåå äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé è èäåàëüíîé ñòðóêòóð êðèñòàëëà SBO ñ âû÷òåííîéýíåðãèåé è ñîîòâåòñòâóþùèìè âêëàäàìè ðàçóïîðÿäî÷åííîé ïàðà�àçûEfull, ýÂ Eul, ýÂ Eshot, ýÂ Edip, ýÂ Eqd, ýÂEexp, ýÂ �6:81 �32:92 16.30 10.62 �0:46Eideal, ýÂ �1:86 �3:48 �0:40 2.02 �0:06Òàáëèöà 6. Çíà÷åíèÿ �E äëÿ ðàçëè÷íûõ áîðàòîâ,ãäå �E � ðàçíèöà ïîëíûõ ýíåðãèé �àç ñî ñòðóêòó-ðîé �-SrB4O7 è ñî ñòðóêòóðîé �-BaB4O7 äëÿ êàæ-äîãî êðèñòàëëàSrB4O7 CaB4O7 PbB4O7 BaB4O7�E, ýÂ �0:04352�0:16864�0:01360 0.25840ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñèòóàöèè [2�4; 17℄.Âåëè÷èíà ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè íà åäèíèöóîáúåìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè â íàáëþäàåìîé ïîëÿð�íîé �àçå â ðàìêàõ ðàññìàòðèâàåìîé çäåñü ìîäåëèáûëà âû÷èñëåíà êàê ñóììà òðåõ âêëàäîâ:P = Pdip + Pion + Pel = 114 ìêÊë/ñì2;ãäå Pdip = 41 ìêÊë/ñì2 ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóì�ìó äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ, ñâÿçàííûõ ñ óïîðÿäî÷åíè�åì èîíîâ áîðà âíóòðè îäíîãî èç òåòðàýäðîâ áèïèðà�ìèäû (ðàçóïîðÿäî÷åíèå èîíîâ áîðà ïî äâóì ýêâèâà�ëåíòíûì ïîëîæåíèÿì â áèïèðàìèäå ìîæíî èìèòèðî�âàòü êàê ðàçóïîðÿäî÷åíèå äèïîëüíîãî ìîìåíòà áèïè�ðàìèäû B3+O0:6�5 ïî äâóì ñîñòîÿíèÿì, ñì. ðèñ. 4á ),Pion = 69 ìêÊë/ñì2 � ýòî ïîëÿðèçàöèÿ, âû÷èñëåí�íàÿ êàê ñóììà ïðîèçâåäåíèé íîìèíàëüíûõ çàðÿäîâèîíîâ íà èõ ñìåùåíèÿ ïðè èñêàæåíèè èäåàëüíîé ïî�ëÿðíîé ñòðóêòóðû äî íàáëþäàåìîé ýêñïåðèìåíòàëü�íî ñòðóêòóðû. È, íàêîíåö, Pel = 4 ìêÊë/ñì2 � ïî�ëÿðèçàöèÿ, ñâÿçàííàÿ ñ äèïîëüíûìè èñêàæåíèÿìèýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè èîíîâ.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÌåòîäîì ðàìàíîâñêîãî ðàññåÿíèÿ ñâåòà èçìåðå�íû ïðåäåëüíûå ÷àñòîòû êîëåáàíèé êðèñòàëëè÷åñêîéðåøåòêè êðèñòàëëà �-SrB4O7.Â ðàìêàõ íåýìïèðè÷åñêîé ìîäåëè èîííîãîêðèñòàëëà âû÷èñëåíû ïîëíûé ñïåêòð êîëåáàíèéêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, óïðóãèå è ïüåçîýëåêòðè�÷åñêèå êîíñòàíòû, äèíàìè÷åñêèå çàðÿäû Áîðíà èâûñîêî÷àñòîòíàÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü.Âû÷èñëåííûå ñâîéñòâà êðèñòàëëà SBO áîëåå èëè

ìåíåå ñîãëàñóþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè äàííûìè. Íàáëþäàåìûå ýêñïåðèìåíòàëüíîáîëüøèå çíà÷åíèÿ ïðîäîëüíûõ êîìïîíåíò óïðóãèõïîñòîÿííûõ ïîäòâåðæäåíû íàñòîÿùèì ðàñ÷åòîì.Èìåþùååñÿ ðàñõîæäåíèå ðàññ÷èòàííûõ è èçìå�ðåííûõ âåëè÷èí íåêîòîðûõ ñäâèãîâûõ êîìïîíåíòóïðóãèõ ïîñòîÿííûõ è ïüåçîýëåêòðè÷åñêèõ ìîäóëåéìîæåò áûòü ñâÿçàíî êàê ñ ãðóáîñòüþ èñïîëüçóåìîéçäåñü ìîäåëè èîííîãî êðèñòàëëà ïðèìåíèòåëüíî êñîåäèíåíèÿì ñ àòîìîì áîðà, òàê è ñ íåòî÷íîñòüþýêñïåðèìåíòàëüíîãî îïðåäåëåíèÿ ýòèõ âåëè÷èí(ñäâèãîâûå ìîäóëè óïðóãîñòè è ïüåçîýëåêòðè÷åñêèåïîñòîÿííûå äëÿ íèçêîñèììåòðè÷íûõ ñòðóêòóðîïðåäåëÿþòñÿ ñ áîëüøîé ïîãðåøíîñòüþ). Äëÿîáúÿñíåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé â SBOäîìåííîé ñòðóêòóðû, âîçíèêàþùåé ïðè ðîñòåêðèñòàëëà, ïðåäëîæåíà ìîäåëü ãèïîòåòè÷åñêîéöåíòðîñèììåòðè÷íîé ïàðà�àçû ñ ïðîñòðàíñòâåí�íîé ãðóïïîé ñèììåòðèè Pnmm, â êîòîðîé èîíûáîðà ðàçóïîðÿäî÷åíû ïî äâóì ðàâíîâåðîÿòíûìïîëîæåíèÿì ðàâíîâåñèÿ â ïðàâèëüíîé áèïèðàìèäåBO5. �àñ÷åò ýíåðãèé êðèñòàëëà â óïîðÿäî÷åííîéèäåàëüíîé è â ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîéñòðóêòóðàõ è ñðàâíåíèå ýòèõ ýíåðãèé ñ îöåíêîéýíåðãèè êðèñòàëëà â ïàðà�àçå ïîêàçûâàþò, ÷òîâåëè÷èíû ðàçíèö ýíåðãèé óïîðÿäî÷åííûõ �àç (èäå�àëüíîé è ýêñïåðèìåíòàëüíîé) è ýíåðãèè ïàðà�àçûñîñòàâëÿþò íåñêîëüêî äåñÿòêîâ òûñÿ÷ ãðàäóñîâ, ÷òîçíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò òåìïåðàòóðó ïëàâëåíèÿêðèñòàëëà SBO è, ñëåäîâàòåëüíî, �àçîâûé ïåðåõîäèç ïîëÿðíîé �àçû Pnm21 â íåïîëÿðíóþ Pnmmíåâîçìîæíî íàáëþäàòü. Ïðåäïîëîæåíèå î ãèïîòåòè�÷åñêîé íåïîëÿðíîé ïàðà�àçå ïîçâîëèëî âû÷èñëèòüâ ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîé ñòðóêòóðå ñïîí�òàííóþ ïîëÿðèçàöèþ, âåëè÷èíà êîòîðîé ïîðÿäêà114 ìêÊë/ñì2 â íåñêîëüêî ðàç ïðåâûøàåò âåëè÷èíóïîëÿðèçàöèè â êëàññè÷åñêîì ñåãíåòîýëåêòðèêå òèïàBaTiO3.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåãðàíòà Ïðåçèäåíòà �Ô ïî ïîääåðæêå Âåäóùèõ íà�ó÷íûõ øêîë (ÍØ.4828.12.2).518
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