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Äëÿ ñåãíåòîåëåêòðèêiâ ñiì'¨ KH2PO4 ó ìåæàõ ìîäåëi ïðîòîííîãî âïîðÿäêóâàííÿ ç

âðàõóâàííÿì âçà¹ìîäi¨ çi çñóâíîþ äåôîðìàöi¹þε6 â íàáëèæåííi ÷îòèðè÷àñòèíêîâîãî êëàñ-
òåðà ðîçðàõîâàíî ñòàòè÷íó äiåëåêòðè÷íó ïðîíèêíiñòü, ï'¹çîåëåêòðè÷íi ìîäóëi, ïðóæíó ñòà-
ëó òà ìîëÿðíó òåïëî¹ìíiñòü. Ïîðiâíÿíî ðîçðàõîâàíi õàðàêòåðèñòèêè öèõ êðèñòàëiâ ç âiä-
ïîâiäíèìè åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíèìè i îòðèìàíî äîáðå ¨õ êiëüêiñíå îïèñàííÿ.
Êëþ÷îâi ñëîâà: êëàñòåð, äiåëåêòðè÷íi, ïðóæíi, ï'¹çîåëåêòðè÷íi õàðàêòåðèñòèêè
PACS: 77.80.Öe, 77.84.Ös
ÓÄÊ: 538.951, 538.953, 538.956, 537.2, 537.9

Âñòóï

Ñåãíåòîåëåêòðèêè ç âîäíåâèìè çâ'ÿçêàìè iç çà-
ãàëüíîþ ôîðìóëîþ M(H1−xDx)2XO4, äå M = K, Rb,
X = P, As ó ïàðàåëåêòðè÷íié ôàçi êðèñòàëiçóþòüñÿ â
êëàñi 4̄m òåòðàãîíàëüíî¨ ñèíãîíi¨, ïðîñòîðîâà ãðóïà
I4̄2d i òîìó âîíè âîëîäiþòü ï'¹çîåëåêòðè÷íèìè âëàñ-
òèâîñòÿìè.

Äîñëiäæåííÿ ôàçîâîãî ïåðåõîäó òà ï'¹çîåëåêòðè÷-
íî¨ âçà¹ìîäi¨ â ñåãíåòîåëåêòðèêàõ òèïó KH2PO4 çà-
ïî÷àòêîâàíî â ðîáîòi [1], â ÿêié ìîäèôiêîâàíî òåîðiþ
Ñëåòåðà [2] çà äîïîìîãîþ ðîçùåïëåííÿ íàéíèæ÷îãî
ñåãíåòîåëåêòðè÷íîãî ðiâíÿ, çóìîâëåíîãî äåôîðìà-
öi¹þ ε6. Ïðè òîìó äîñÿãíóòî ïåâíîãî óçãîäæåí-
íÿ òåîði¨ ç åêñïåðèìåíòîì. Ó ðîáîòi [3] äîñëiäæó-
âàâñÿ ìåõàíiçì âèíèêíåííÿ ñïîíòàííî¨ äåôîðìàöi¨
ε6 ó ñåãíåòîåëåêòðèêàõ òèïó KH2PO4 òà âïëèâ íà
íå¨ âçà¹ìîäi¨ ïðîòîíiâ ç àêóñòè÷íèìè êîëèâàííÿìè
ãðàòêè.

Ôóíäàìåíòàëüíèìè ¹ îòðèìàíi â ìåæàõ ìîäåëi äå-
ôîðìîâàíîãî êðèñòàëà òèïó KH2PO4 ðåçóëüòàòè â
ðîáîòàõ [4, 5], äå âïåðøå ìîäèôiêîâàíî ãàìiëüòîíiàí
ïðîòîííî¨ ìîäåëi íà âèïàäîê âðàõóâàííÿ äåôîðìà-
öi¨ ε6, ÿêèé ìiñòèòü äåôîðìàöiéíå ìîëåêóëÿðíå ïî-
ëå i âðàõîâó¹ ðîçùåïëåííÿ åíåðãié �ái÷íèõ� êîíôi-
ãóðàöié. Ó ðîáîòàõ [6, 7], âðàõîâóþ÷è óñi ìîæëèâi
ðîçùåïëåííÿ êîíôiãóðàöiéíèõ åíåðãié, à ñàìå �âåðõ-
íiõ/íèæíiõ�, �ái÷íèõ� òà îäíîêðàòíî iîíiçîâàíèõ, ÿêi
çóìîâëåíi äåôîðìàöi¹þ ε6, äîñëiäæåíî ôàçîâèé ïå-
ðåõiä òà ï'¹çîåëåêòðè÷íèé åôåêò, âïëèâ íàïðóãè σ6

[6] òà ïîëÿ E3 [7] íà ôiçè÷íi õàðàêòåðèñòèêè êðèñòà-
ëà K(H0,12D0,88)2PO4 áåç âðàõóâàííÿ òóíåëþâàííÿ
ïðîòîíiâ íà âîäíåâèõ çâ'ÿçêàõ. Îòðèìàíî çàäîâiëüíå
óçãîäæåííÿ òåîðåòè÷íèõ ðåçóëüòàòiâ ç âiäïîâiäíèìè
åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíèìè.

Äîñëiäæåííÿ ôàçîâèõ ïåðåõîäiâ ç âðàõóâàí-
íÿì ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ âçà¹ìîäi¨ òà òóíåëþâàííÿ äëÿ
ñåãíåòîåëåêòðèêiâ òèïó KH2PO4 òà àíòèñåãíåòî-
åëåêòðèêiâ òèïó NH4H2PO4 ïðîâåäåíî â ðîáîòi [8].
Ðåçóëüòàòè ÷èñëîâîãî ðîçðàõóíêó ôiçè÷íèõ õàðà-
êòåðèñòèê öèõ êðèñòàëiâ ó ìåæàõ çàïðîïîíîâàíî¨
òåîði¨ çàäîâiëüíî îïèñóþòü âiäïîâiäíi åêñïåðèìåí-
òàëüíi äàíi.

Öÿ ðîáîòà ïðèñâÿ÷åíà äîñëiäæåííþ â ìåæàõ çà-
ïðîïîíîâàíî¨ â ðîáîòi [6] ìîäåëi äiåëåêòðè÷íèõ, ï'¹-
çîåëåêòðè÷íèõ, ïðóæíèõ òà òåïëîâèõ õàðàêòåðèñòèê
êðèñòàëiâ M(H1−xDx)2PO4. Ïðè òîìó ïîðiâíÿíî ç
ðîáîòîþ [6] ïîñëiäîâíiøå îòðèìàíi i ïðîàíàëiçîâàíi
ñïiââiäíîøåííÿ, ÿêi ïîâ'ÿçóþòü äiåëåêòðè÷íi, ï'¹çî-
åëåêòðè÷íi òà ïðóæíi õàðàêòåðèñòèêè öèõ êðèñòà-
ëiâ. Êðiì òîãî, çàïðîïîíîâàíà ïîñëiäîâíiøà ìåòîäè-
êà îòðèìàííÿ ïàðàìåòðiâ òåîði¨, ÿêi âèêîðèñòîâóþ-
òüñÿ â öié ðîáîòi ïiä ÷àñ ðîçðàõóíêiâ ôiçè÷íèõ õàðàê-
òåðèñòèê ñåãíåòîåëåêòðèêiâ, ÿêi äîñëiäæóþòüñÿ.

I. Ãàìiëüòîíiàí êðèñòàëà

Ðîçãëÿäàòèìåìî ñèñòåìó äåéòðîíiâ, ÿêi ðóõàþ-
òüñÿ íà O-D. . .O çâ'ÿçêàõ ó äåéòåðîâàíèõ ñåãíåòî-
åëåêòðèêàõ òèïó MD2XO4. Ïðèìiòèâíà êîìiðêà Áðà-
âå öèõ êðèñòàëiâ ñêëàäà¹òüñÿ ç äâîõ òåòðàåäðiâ PO4

ðàçîì iç ÷îòèðìà âîäíåâèìè çâ'ÿçêàìè, ùî íàëåæàòü
äî îäíîãî ç íèõ (òåòðàåäðà òèïó �A�); âîäíåâi çâ'ÿç-
êè, ÿêi ïiäõîäÿòü äî äðóãîãî òåòðàåäðà (òèïó �Â�),
íàëåæàòü ÷îòèðüîì íàéáëèæ÷èì ñòðóêòóðíèì åëå-
ìåíòàì, ÿêi éîãî îòî÷óþòü (ðèñ. 1).
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Ðèñ. 1. Ïðèìiòèâíà êîìiðêà Áðàâå êðèñòàëà òèïó
MD2XO4. Ïîêàçàíî îäíó ç ÷èñëà ìîæëèâèõ ñåãíåòî-
åëåêòðè÷íèõ ïðîòîííèõ êîíôiãóðàöié

Ãàìiëüòîíiàí äåéòðîííî¨ ñèñòåìè ç âðàõóâàííÿì
êîðîòêîñÿæíèõ i äàëåêîñÿæíèõ âçà¹ìîäié ó ðàçi ïðè-
êëàäàííÿ äî êðèñòàëà ìåõàíi÷íî¨ íàïðóãè σ6 = σxy

òà çîâíiøíüîãî åëåêòðè÷íîãî ïîëÿE3, ÿêå íàïðÿìëå-
íå âçäîâæ êðèñòàëîãðàôi÷íî¨ îñi c, i ÿêi íåçàëåæíî
iíäóêóþòü âíåñêè â ïîëÿðèçàöiþ P3 òà äåôîðìàöiþ
ε6 êðèñòàëà, ñêëàäà¹òüñÿ iç �çàòðàâî÷íî¨� òà ïñåâäî-
ñïiíîâî¨ ÷àñòèí [6]:

Ĥ = NH(0) + Ĥs, (2.1)

äå N � çàãàëüíà êiëüêiñòü ïðèìiòèâíèõ êîìiðîê. �Çà-
òðàâî÷íà� åíåðãiÿ ïðèìiòèâíî¨ êîìiðêè âiäïîâiäà¹
ãðàòöi âàæêèõ iîíiâ i ÿâíî íå çàëåæèòü âiä êîíôiãó-
ðàöi¨ äåéòðîííî¨ ïiäñèñòåìè. Âîíà âèðàæà¹òüñÿ ÷å-
ðåç äåôîðìàöiþ ε6 òà åëåêòðè÷íå ïîëå E3 i îá'¹äíó¹
ïðóæíó, ï'¹çîåëåêòðè÷íó i äiåëåêòðè÷íó ñêëàäîâi:

H(0) = v̄

(
1
2
cE0
66 ε2

6 − e0
36E3ε6 − 1

2
χε0

33E
2
3

)
, (2.2)

äå v̄ = v
kB

, v � îá'¹ì ïðèìiòèâíî¨ êîìiðêè; cE0
66 , e0

36,
χε0

33 � �çàòðàâî÷íi� ïðóæíà ñòàëà, êîåôiöi¹íò ï'¹çîåëå-
êòðè÷íî¨ íàïðóãè, äiåëåêòðè÷íà ñïðèéíÿòëèâiñòü. Öi
âåëè÷èíè âèçíà÷àþòü òåìïåðàòóðíó ïîâåäiíêó âiäïî-
âiäíèõ õàðàêòåðèñòèê äàëåêî âiä òåìïåðàòóðè ôàçî-
âîãî ïåðåõîäó Tc.

Ïñåâäîñïiíîâà ÷àñòèíà ãàìiëüòîíiàíó ìà¹ òàêèé
âèãëÿä:

Ĥs =
1
2

∑
qf

q′f′
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2
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2
−

−
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2
+
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∑

qf
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σqf

2
.

Ïåðøi äâà äîäàíêè ó (2.3) � ãàìiëüòîíiàí ñåðåä-
íüîãî ïîëÿ çà äàëåêîñÿæíèìè äèïîëü-äèïîëüíèìè
âçà¹ìîäiÿìè, ÿêà ïåðåäáà÷à¹ i íåïðÿìó âçà¹ìîäiþ
äåéòðîíiâ ÷åðåç êîëèâàííÿ ãðàòêè, à òàêîæ ëiíiéíîãî
çà äåôîðìàöi¹þ ε6 ñåðåäíüîãî ïîëÿ, ÿêå iíäóêîâàíå
ï'¹çîåëåêòðè÷íîþ âçà¹ìîäi¹þ [4]. Ó (2.3)

4νc = J11(0) + 2J12(0) + J13(0)

� âëàñíå çíà÷åííÿ ìàòðèöi Jff ′ =
∑

Rq−Rq′
Jff ′(qq′),

ÿêà ¹ Ôóð'¹-îáðàçîì ìàòðèöi äàëåêîñÿæíî¨ âçà¹ìîäi¨
ìiæ äåéòðîíàìè;

η(1)(6) = 〈σq1〉 = 〈σq2〉 = 〈σq3〉 = 〈σq4〉

� ïàðàìåòð äåéòðîííîãî âïîðÿäêóâàííÿ;σqf � îïåðà-
òîð z-êîìïîíåíòè êâàçiñïiíà äåéòðîíà, ÿêèé çíàõîäè-
òüñÿ â q-é êîìiðöi íà f -ìó çâ'ÿçêó (σqf = ±1).

Ó (2.3) Ĥ.(6) � ãàìiëüòîíiàí êîðîòêîñÿæíèõ âçà¹-
ìîäié ìiæ äåéòðîíàìè êðèñòàëà, ÿêèé ëiíiéíèé çà
äåôîðìàöi¹þ ε6. Ãàìiëüòîíiàí Ĥ.(6) îòðèìàíî, âðà-
õîâóþ÷è ðîçùåïëåííÿ åíåðãi¨ êîíôiãóðàöié äåéòðî-
íiâ ïîáëèçó êèñíåâîãî òåòðàåäðà PO4 εs, ε0, εa i ε1

âíàñëiäîê íàÿâíîñòi äåôîðìàöi¨ ε6 (òàáë. 1).
Ïðè òîìó êðèñòàë âòðà÷à¹ ñèìåòðiþ äçåðêàëüíî-

ãî ïîâîðîòó íà êóò π/4 íàâêîëî îñi c. Öåé ïîâîðîò
çìiíþ¹ çíàê ï'¹çîåëåêòðè÷íîçâ'ÿçàíèõ äåôîðìàöi¨ε6

i ïîëÿðèçàöi¨ P3. Çiñòàâëÿþ÷è êîæíié êîíôiãóðàöi¨
îïåðàòîð êîíôiãóðàöi¨ N̂A

i (q), îòðèìó¹ìî ãàìiëüòîíi-
àí êîíôiãóðàöiéíèõ âçà¹ìîäié ó íàáëèæåííi ÷îòèðè-
÷àñòèíêîâîãî êëàñòåðà ó òàêîìó âèãëÿäi:

Ĥ.(6) =
∑

q

{(
δs6

8
ε6 +

δ16

4
ε6

)
(σq1 + σq2 + σq3 + σq4)+

+
(

δs6

8
ε6 − δ16

4
ε6

)
(σq1σq2σq3+σq1σq2σq4+σq1σq3σq4+σq2σq3σq4) +

+
1
4
(V + δa6)(σq1σq2 + σq3σq4) +

1
4
(V − δa6)(σq2σq3 + σq4σq1) + (4)

+
1
4
U(σq1σq3+σq2σq4)+

1
16

Φσq1σq2σq3σq4 − 1
2
∆c(σq1+σq2+σq3+σq4),
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äå
V = −1

2
w1, U =

1
2
w1 − ε, Φ = 4ε− 8w + 2w1,

à
ε = εa − εs, w = ε1 − εs, w1 = ε0 − εs,

∆c � åôåêòèâíå ïîëå, ñòâîðåíå ñóñiäíiìè ïîçà ìåæàìè êëàñòåðà äåéòðîííèìè çâ'ÿçêàìè.

Òàáë. 1. Åíåðãi¨ êîíôiãóðàöié äåéòðîíiâ ïîáëèçó òåòðàåäðà PO4

i Ei6 i Ei6
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4

+ + + + εs − δs6ε6 9 −−−+ ε1 − δ16ε6

2 −−−− εs + δs6ε6 10 −−+−

3 +−+− ε0 11 −+−−

4 −+−+ ε0 12 +−−−

5 + +−− εa + δa6ε6 13 + +−+ ε1 + δ16ε6

6 −−+ + εa + δa6ε6 14 + + +−

7 −+ +− εa − δa6ε6 15 −+ + +

8 +−−+ εa − δa6ε6 16 +−+ +

Îñòàííié äîäàíîê ó (2.3) åôåêòèâíî îïèñó¹ âçà¹-
ìîäiþ äåéòðîíiâ iç çîâíiøíiì åëåêòðîííèì ïîëåìE3.
Òóò µf3 � åôåêòèâíèé äèïîëüíèé ìîìåíò f -ãî çâ'ÿç-
êó, ïðè÷îìó

µ13 = µ23 = µ33 = µ43 = µ3.

Ó ðåçóëüòàòi âèõiäíèé ãàìiëüòîíiàí (2.1) ìà¹ òà-
êèé âèãëÿä:

Ĥ = N [H0 + 2νc(η(1)(6))2] +
∑

q

Ĥ
(4)
q6 ,

äå

Ĥ
(4)
q6 = −

4∑

f=1

z6

β
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2
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4
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äå

z6 = β(−∆c +2νcη
(1)(6)− 2ψ6ε6 +µ3E3), (β =

1
kBT

).

Åôåêòèâíå ïîëå ∆c ìîæíà âèçíà÷èòè, ÿêùî âè-
êîðèñòàòè óìîâó, ùî ñåðåäíi çíà÷åííÿ 〈σqf 〉, ÿêi ðîç-
ðàõîâàíi â íàáëèæåííi ÷îòèðè÷àñòèíêîâîãî êëàñòåðà
é îäíî÷àñòèíêîâîãî, òîáòî ç ãàìiëüòîíiàíîì (2.5) i ç

Ĥ
(1)
qf = − Z̄f6

β

σqf

2
, (6)

âiäïîâiäíî, ìàþòü çáiãàòèñÿ,

z̄f6 = β[−2∆c + 2νcη
(1)(6)− 2ψ6ε6 + µ3E3].

Îòæå,

〈σqf 〉 =
Sp

{
σqfe−βĤ

(4)
q6

}

Sp e−βĤ
(4)
q6

=
Sp

{
σqfe−βĤ

(1)
qf

}

Sp e−βĤ
(1)
qf

. (7)

Ó ðåçóëüòàòi îòðèìó¹ìî

η(1)(6) =
m6

D6
, (8)

äå
m6 = sinh(2z6 + βδs6ε6) + 2b sinh(z6 − βδ16ε6),
D6 = cosh(2z6 + βδs6ε6) + 4b cosh(z6 − βδ16ε6) + 2a coshβδa6ε6 + d,

z6 =
1
2

ln
1 + η(1)(6)
1− η(1)(6)

+ βνcη
(1)(6)− βψ6ε6 +

βµ3

2
E3,

a = e−βε, b = e−βw, d = e−βw1 .

II. Ïîçäîâæíi äiåëåêòðè÷íi, ï'¹çî-
åëåêòðè÷íi i ïðóæíi õàðàêòåðèñòè-
êè êðèñòàëiâ MD2XO4

Äëÿ ðîçðàõóíêó öèõ õàðàêòåðèñòèê âèêîðèñòà¹-
ìî òåðìîäèíàìi÷íèé ïîòåíöiàë ó ðîçðàõóíêó íà îäèí
êâàçiñïií, ÿêèé ó íàáëèæåííi ÷îòèðè÷àñòèíêîâîãî

êëàñòåðà îòðèìó¹òüñÿ ó òàêîìó âèãëÿäi [6]:

g(6) =
v̄

2
cE0
66 ε2

6 − v̄e0
36ε6E3 − v̄

2
χε0

33E
2
3 + 2T ln 2 +

+ 2ν̄c[η(1)z(6)]2 − 2T ln[1− (η(1)z(6))2]− (3.1)
− 2T ln Dz

6 − v̄σ6ε6.

Ç óìîâ òåðìîäèíàìi÷íî¨ ðiâíîâàãè

1
v̄

(
∂g(6)
∂ε6

)

E3,σ6

= 0,
1
v̄

(
∂g(6)
∂E3

)

σ6

= −P3

îòðèìó¹ìî ðåçóëüòàòè

σ6 =cE0
66 ε6−e0

36E3+
4ψ6

v

mz(6)
Dz

6

+
2δa6

v̄Dz
6

Ma6− 2δs6

vDz
6

Ms6+
2δ16

vDz
6

M16, (2)

P3 = e0
36ε6 + χε0

33E3 + 2
µ

v

mz(6)
Dz

6

, (3)

äå
Ma6 = aa6 − a

a6
,Ms6 = sinh(2zz

6 + βδs6ε6),M16 = 4b sinh(zz
6 − βδ16ε6).

Äîñëiäèìî òåïåð âïëèâ ìåõàíi÷íî¨ íàïðóãè σ6 íà ï'¹çîåëåêòðè÷íi, äiåëåêòðè÷íi i ïðóæíi âëàñòèâîñòi
ÄÑÎÔ.

Âèêîðèñòîâóþ÷è âèðàç äëÿ óíàðíî¨ ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó, îòðèìà¹ìî
(

∂η(1)(6)
∂ε6

)

E3

=
βθ6

D6 − 2ϕη
6κ6

, (4)

äå θ6 = −2κc
6ψ6 + f6,

κ6 = cosh(2z6 + βδs6ε6) + b cosh(z6 − βδ16ε6)− η(1)(6)m(6),
f6 = δs6 cosh(2z6 + βδs6ε6)− 2bδ16 cosh(z6 − βδ16ε6) +

+η(1)z(6) [−δs6Ms6 + δa6Ma6 + δ16M16] ,

ϕη
6 =

1
1− (η(1)(6))2

+ βνc.
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Çâiäñè içîòåðìi÷íèé êîåôiöi¹íò ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨
íàïðóãè eT

36 îòðèìó¹òüñÿ â òàêîìó âèãëÿäi:

eT
36 = −

(
∂σ6

∂E3

)

ε6

=
(

∂P3

∂ε6

)

E3

=

= e0
36 +

2µ3

v

βθ6

D6 − 2ϕη
6κ6

. (5)

Äèôåðåíöiþþ÷è âèðàç äëÿ ïîëÿðèçàöi¨ êðèñòà-
ëà (3) ïî ïîëþ çà ïîñòiéíî¨ äåôîðìàöi¨, îòðèìó¹ìî
içîòåðìi÷íó äiåëåêòðè÷íó ñïðèéíÿòëèâiñòü ïðè ε6 =
= const:

χTε
33 =

(
∂P3

∂E3

)

ε6

= χ0
33 + v̄

µ2

v2

1
T

2κ6

D6 − 2κa
6ϕeta

6

. (6)

Îñêiëüêè

(D6 − 2κ6ϕ
η
6)

(
∂η(1)(6)

∂ε6

)

P3

=

= βθ6 + βµ32κ6

(
∂E3

∂ε6

)

P3

,

òî içîòåðìi÷íà ñòàëà ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ íàïðóãè ìà¹
òàêèé âèãëÿä:

hT
36 = −

(
∂E3

∂ε6

)

P3

= −
(

∂σ6

∂P3

)

ε6

=
eT
36

χTε
33

. (7)

Içîòåðìi÷íèé êîåôiöi¹íò ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ äåôîð-
ìàöi¨

dT
36 =

(
∂P3

∂σ6

)

E3

= e0
36s

E
66 + 2

µ3

v

(
∂η(1)(6)

∂σ6

)

E3

,

äå sTE
66 =

(
∂ε6
∂σ6

)
E3

� içîòåðìi÷íà ïîäàòëèâiñòü ïðè ïî-
ñòiéíîìó ïîëþ. Âèêîðèñòîâóþ÷è âèðàç äëÿ óíàðíî¨
ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó (2.8), îòðèìó¹ìî

(D6 − 2κc
6ϕ

η
6)

(
∂η(1)(6)

∂σ6

)

E3

= βθ6

(
∂ε6

∂σ6

)

E3

.

Ó ðåçóëüòàòi îòðèìó¹ìî òàêå ñïiââiäíîøåííÿ:

dT
36 = eT

36s
TE
66 . (8)

Ðîçðàõó¹ìî òåïåð âíåñîê ó ïðóæíó ñòàëó, çóìîâ-
ëåíó âïîðÿäêóâàííÿì äåéòðîíiâ. Iç 2, âèêîðèñòîâóþ-
÷è 4, îòðèìó¹ìî âèðàç äëÿ içîòåðìi÷íî¨ ïðóæíî¨ ñòà-
ëî¨ ïðè ïîñòiéíîìó ïîëþ

cTE
66 = cE0

66 +
8ψ6

v
· β(−ψ6κc

6 + f6)
D6 − 2ϕη

6κc
6

− 4βϕη
6f2

6

vD6(D6 − 2ϕη
6κc

6)
−

− 2β

vD6
[δ2

s6 cosh(2z6 + βδs6ε6) + δ2
a6

(
aa6 +

a

a6

)
+ (9)

+δ2
164b cosh(z6 − βδ16ε6)] +

2β

vD2
6

(−δs6Ms6 + δa6Ma6 + δ16M16)2

i içîòåðìi÷íó ïðóæíó ñòàëó çà ïîñòiéíî¨ ïîëÿðèçàöi¨
cTP
66 = cTE

66 + eT
36h

T
36. (10)

Ó ðåçóëüòàòi ñïiââiäíîøåííÿ (2), à òàêîæ âèðàçè
äëÿ E3, σ6 ìàþòü âèãëÿä

σ6 = cTE
66 ε6 − eT

36E3, σ6 = cTP
66 ε6 − hT

36P3,

P3 = eT
36ε6 + χTε

33 E3, E3=−hT
36ε6+kTε

33 P3, (11)
äå kTε

33 = 1/χTε
33 � îáåðíåíà äiåëåêòðè÷íà ñïðèéíÿòëè-

âiñòü. Öi ñïiââiäíîøåííÿ ìîæíà îòðèìàòè íà îñíîâi
ôåíîìåíîëîãi÷íîãî ïiäõîäó, îäíàê, òóò ðîçêðèòî ìiê-
ðîñêîïi÷íèé çìiñò âåëè÷èí cTE

66 , eT
36, χTε

33 , hT
36.

Iç ñèñòåìè ðiâíÿíü (11) ïðèE3=const ëåãêî îòðè-
ìàòè

cTP
66

(
∂ε6

∂σ6

)

E3

− hT
36

(
∂P3

∂σ6

)

E3

= 1,

−hT
36

(
∂ε6

∂σ6

)

E3

+ kTε
33

(
∂P3

∂σ6

)

E3

= 0 (12)

Çâiäñè çíàõîäèìî âèðàçè äëÿ içîòåðìi÷íîãî êîåôiöi-
¹íòà ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ äåôîðìàöi¨

dT
36=

(
∂P3

∂σ6

)

E3

=
hT

36

cTP
66 kTε

33 −hT2
36

=
eT
36

cTP
66 −eT

36h
T
36

, (13)

i içîòåðìi÷íî¨ ïîäàòëèâîñòi çà ïîñòiéíîãî ïîëÿ:

sTE
66 =

(
∂ε6

∂σ6

)

E3

=
kTε
33

cTP
66 kTε

33 − hT2
36

=

=
1

cTP
66 − eT

36h
T
36

=
1

cTE
66

.

Iç (11) ïðè P3 = const îòðèìó¹ìî

cTE
66

(
∂ε6

∂σ6

)

P3

− eT
36

(
∂E3

∂σ6

)

P3

= 1,

eT
36

(
∂ε6

∂σ6

)

P3

+ χTε
33

(
∂E3

∂σ6

)

P3

= 0;

Çâiäñè îòðèìóþòüñÿ içîòåðìi÷íà ñòàëà ï'¹çîåëåêòðè-
÷íî¨ äåôîðìàöi¨

gT
36 = −

(
∂E3

∂σ6

)

P3

=
eT
36(

cTE
66 + eT2

36
χT ε

33

)
χTε

33

=

=
hT

36

cTE
66 + eT

36h
T
36

=
hT

36

cTP
66

,
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i içîòåðìi÷íà ïîäàòëèâiñòü çà ïîñòiéíî¨ ïîëÿðèçàöi¨

sTP
66 =

(
∂ε6

∂σ6

)

P3

=
1

cTE
66 + eT2

36
χT ε

33

=
1

cTP
66

. (14)

Âçÿâøè âiä ñèñòåìè ðiâíÿíü (11) ïîõiäíó ïî ïîëþ
E3 ïðè ïîñòiéíié íàïðóçi, îòðèìà¹ìî

cTE
66

(
∂ε6

∂E3

)

σ6

− eT
36 = 0,

−eT
36

(
∂ε6

∂E3

)

σ6

+
(

∂P3

∂E3

)

σ6

= χTε
33 .

Îñêiëüêè
dT
36 =

(
∂ε6

∂E3

)

σ6

,

òî içîòåðìi÷íó äiåëåêòðè÷íó ñïðèéíÿòëèâiñòü ïðè
σ6=const ìîæíà çàïèñàòè ó âèãëÿäi

χTσ
33 =

(
∂P3

∂E3

)

σ6

= χTε
33 + eT

36d
T
36. (15)

Îòæå, îòðèìàëè ìiêðîñêîïi÷íi âèðàçè äëÿ cTE
66 , eT

36

i χTε
33 , à âñi iíøi õàðàêòåðèñòèêè âèðàæàþòüñÿ ÷åðåç

íèõ.

III. Òåïëîâi õàðàêòåðèñòèêè êðèñòà-
ëiâ òèïó MD2XO4

Ìîëÿðíà åíòðîïiÿ êðèñòàëiâ òèïó MD2XO4, ùî
çóìîâëåíà äåéòðîííîþ ïiäñèñòåìîþ, ìà¹ òàêèé âèã-

ëÿä:

S6 = −R

(
∂g(6)
∂T

)

P3,σ6

=

= R
{

2 ln 2 + 2 ln[1− (η(1)(6))2] + 2 ln D6+

+ 4TϕT
6 η(1)(6) +

2M6

D6

}
, (4.1)

äå R � óíiâåðñàëüíà ãàçîâà ñòàëà,

ϕT
6 = − 1

T 2
(νcη

(1)(6)− ψ6ε6),

M6 = 4b
w

T
cosh z6 + d

w1

T
+

(
ac6 +

a

c6

)
ε

T
+

+
(

ac6 − a

c6

)
δ6ε6

T
. (4.2)

Ìîëÿðíó òåïëî¹ìíiñòü MD2XO4, çóìîâëåíó äåé-
òðîííîþ ïiäñèñòåìîþ ïðè ïîñòiéíié íàïðóçi, îá÷èñ-
ëèìî, áåçïîñåðåäíüî äèôåðåíöiþþ÷è åíòðîïiþ (4.1):

∆Cσ
6 = T

(
∂S

∂T

)

σ

= ∆Cε
6 + qP

6 α6, (4.3)

äå ∆Cε
6 � ìîëÿðíà òåïëî¹ìíiñòü ïðè ïîñòiéíié äåôîð-

ìàöi¨
∆Cε

6 = qP,ε
6 + qε

6p
σ
6 . (4.4)

Âèêîðèñòîâóþ÷è ñïiââiäíîøåííÿ (4.1), îòðèìó¹ìî

qP,ε
6 =

(
∂S6

∂T

)

P3,ε6

==
2R

D6

{
2TϕT

6 (q6 − η(1)(6)M6) + N6 − M2
6

D6

}
,

qε
6 =

(
∂S6

∂P3

)

ε6,T

=
v

µ3

2RT

D6
{D6TϕT

6 + [q6 − η(1)(6)M6]ϕ
η
6}

� òåïëîòà ïîëÿðèçàöi¨ ïðè çàäàíié ε6,

qP
6 =

(
∂S6

∂ε6

)

P3,T

=
2R

D6

{
2TϕT

6 (−2κ6ψ6 + r6)− 2[q6 − η(1)(6)M6]ψ6

−λ6 +
M6

D6
(−δs6Ms6 + δa6Ma6 + δ16M16)

}
,

òåïëîòà äåôîðìàöi¨ ïðè çàäàíié P3.
Òóò âèêîðèñòàíi òàêi ïîçíà÷åííÿ:

N6 =
1

T 2

[
(ε + δa6ε6)2aa6 + (ε− δa6ε6)2

a

a6
+ 4bw2 cosh(zz

6 − βδ16ε6)+

+ w1
2d− (δs6ε6)

2 cosh(2z6 + βδasε6) +

+ (δ16ε6)
2 4b cosh(z6 − βδ16ε6) + (δ16ε6w) 8b cosh(z6 − βδ16ε6)

]
,

q6 =
1
T

[−δs6ε6 cosh(2z6 + βδasε6) + δ16ε62b cosh(z6 − βδ16ε6)+

+ 2bw cosh(z6 − βδ16ε6)] , (5)

λ6 =
1
T

[−δ2
s6ε6 sinh(2z6 + βδasε6) + δ2

16ε64b cosh(z6 − βδ16ε6)+

+δa6

(
aa6(ε + δa6ε6)− a

a6
(ε− δa6ε6)

)
+ δ16wε64b sinh(z6 − βδ16ε6)

]
.
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Ó (4.3) i (4.4) pσ
6 = (∂P3/∂T )σ,E3

� ïiðîåëåêòðè÷-
íèé êîåôiöi¹íò, à α6 = (∂ε6/∂T )σ � êîåôiöi¹íò òåï-
ëîâîãî ðîçøèðåííÿ.

Çi ñïiââiäíîøåíü (11) îòðèìó¹ìî

pσ
6 = pε

6 + e36α6, (6)

äå
pε
6 =

µ3

v

2
T

2κ6TϕT
6 + [q6 − η(1)(6)M6]
D6 − 2κ6ϕ

η
6

, (7)

à êîåôiöi¹íò òåïëîâîãî ðîçøèðåííÿ

α6 =
−p6 + h36p

ε
6

cE
66

, (8)

äå p6 =
(

∂σ6
∂T

)
p3,ε6

= qp
6 .

IV. Ïîðiâíÿííÿ ÷èñëîâèõ ðîçðàõóí-
êiâ ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíè-
ìè. Îáãîâîðåííÿ îòðèìàíèõ ðå-
çóëüòàòiâ

Ïðîàíàëiçó¹ìî òåïåð ðåçóëüòàòè ÷èñëîâîãî ðîç-
ðàõóíêó, îòðèìàíi ó ìåæàõ çàïðîïîíîâàíî¨ ìî-
äåëi, ïîçäîâæíiõ äiåëåêòðè÷íèõ, ï'¹çîåëåêòðè÷íèõ,
ïðóæíèõ òà òåïëîâèõ õàðàêòåðèñòèê êðèñòàëiâ
M(H1−xDx)2XO4 (M= K, Rb; X = P, As) i ïîðiâíÿ¹ìî
¨õ ç âiäïîâiäíèìè åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíèìè äëÿ
öèõ êðèñòàëiâ. Âiäçíà÷èìî, ùî ðîçâèíóòà â ïîïåðåä-
íiõ ïàðàãðàôàõ òåîðiÿ, ñòðîãî êàæó÷è, ñïðàâåäëèâà
äëÿ êðèñòàëiâ òèïó MD2XO4. Åêñïåðèìåíòàëüíi æå
äàíi ñòîñóþòüñÿ êðèñòàëiâ M(H1−xDx)2XO4 iç êîí-
öåíòðàöiÿìè äåéòåðiþ x (0 ≤ x ≤ 1). Âñòàíîâëå-
íèé åêñïåðèìåíòàëüíî ðåëàêñàöiéíèé õàðàêòåð äèñ-
ïåðñi¨ ε∗33(ν, T ) [9, 10, 11, 12] ó öüîãî òèïó êðèñòà-
ëàõ, ñëiäóþ÷è [13, 14, 15], ñêîðiøå âñüîãî ïîâ'ÿçàíèé ç
åôåêòîì ïîñëàáëåííÿ òóíåëþâàííÿ êîðîòêîñÿæíèìè
âçà¹ìîäiÿìè. Ó çâ'ÿçêó ç öèì åôåêòàìè òóíåëþâàííÿ
ïðîòîíiâ íà âîäíåâèõ çâ'ÿçêàõ íàäàëi áóäåìî íåõòó-
âàòè. Ïðè òîìó ââàæàòèìåìî, ùî i äëÿ êðèñòàëiâ
M(H1−xDx)2XO4 ñïðàâåäëèâîþ ¹ çàïðîïîíîâàíà òåî-
ðiÿ ç óñåðåäíåíèìè åôåêòèâíèìè ìiêðîïàðàìåòðàìè.

Ïðèíöèïîâî âàæëèâèì ¹ äîñëiäæåííÿ ðîçðàõîâà-
íèõ íà îñíîâi îòðèìàíèõ âèðàçiâ çàëåæíîñòåé ñòà-
òè÷íèõ i äèíàìi÷íèõ ïîçäîâæíiõ äiåëåêòðè÷íèõ, ï'¹-
çîåëåêòðè÷íèõ òà òåïëîâèõ õàðàêòåðèñòèê êðèñòàëiâ

M(H1−xDx)2PO4 âiä ïàðàìåòðiâ òåîði¨ i âèçíà÷åííÿ
îïòèìàëüíèõ ïàðàìåòðiâ, ÿêi äîçâîëèëè á îòðèìàòè
äîáðå êiëüêiñíå óçãîäæåííÿ òåîðåòè÷íèõ ðîçðàõóíêiâ
ç âiäïîâiäíèìè åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíèìè.

Äëÿ êiëüêiñíî¨ îöiíêè òåìïåðàòóðíèõ i ÷àñòî-
òíèõ çàëåæíîñòåé âiäïîâiäíèõ ôiçè÷íèõ õàðàêòåðè-
ñòèê êðèñòàëiâ M(H1−xDx)2PO4, îòðèìàíèõ ó ìåæàõ
çàïðîïîíîâàíî¨ òåîði¨, íåîáõiäíî çàäàòè çíà÷åííÿ òà-
êèõ ïàðàìåòðiâ:

� åíåðãié ïðîòîííèõ i äåéòðîííèõ êîíôiãóðàöié
εH , wH , w1H i εD, wD, w1D, âiäïîâiäíî;

� ïàðàìåòðiâ äàëåêîñÿæíî¨ âçà¹ìîäi¨ νc(x);

� åôåêòèâíèõ äèïîëüíèõ ìîìåíòiâ µ3H , µ3D;

� äåôîðìàöiéíèõ ïîòåíöiàëiâ ψ6H , ψ6,012H ,
δs6H , δs6,012H , δa6H , δa6,012H , δ16H , δ16,012H ,
äå 0,12 âiäïîâiäà¹ êîíöåíòðàöi¨ (1 − x) ó
M(H1−xDx)2PO4;

� �çàòðàâî÷íèõ� äiåëåêòðè÷íèõ ñïðèéíÿòëèâîñ-
òåé χε0

33H , χε0
33D;

� �çàòðàâî÷íèõ� ïðóæíèõ ñòàëèõ cE0
66H , cE0

66,012H ;

� �çàòðàâî÷íèõ� êîåôiöi¹íòiâ ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨
íàïðóãè e0

36H , e0
36,012H .

Iíäåêñ H ó ïàðàìåòðàõ òåîði¨ âiäïîâiäà¹ êðèñòàëó
MH2XO4, à iíäåêñ D � MD2XO4. Ââàæàòèìåìî, ùî
êðèñòàëàì M(H1−xDx)2PO4 ç ðiçíèìè çíà÷åííÿìè x
âiäïîâiäàþòü óñåðåäíåíi åôåêòèâíi ïàðàìåòðè

ε(x) = εH(1− x) + εDx, w(x) = wH(1− x) + wDx

i òàê äàëi.
Äëÿ âèáîðó îïòèìàëüíèõ ïàðàìåòðiâ òåîði¨ íåîá-

õiäíî âèêîðèñòîâóâàòè çàëåæíiñòü òåìïåðàòóðè ïå-
ðåõîäó Tc âiä êîíöåíòðàöi¨ äåéòåðiþ x.

Â îòðèìàíi òåîðåòè÷íî âèðàçè ôiçè÷íèõ õà-
ðàêòåðèñòèê êðiì ïåðåðàõîâàíèõ ïàðàìåòðiâ òåî-
ði¨ âõîäèòü îá'¹ì ïðèìiòèâíî¨ êîìiðêè êðèñòàëiâ
M(H1−xDx)2XO4, ùî ñêëàäà¹òüñÿ iç äâîõ òåòðàåäðiâ
PO4. Âðàõîâóþ÷è, ùî äëÿ K(H1−xDx)2PO4 v(x) =
= [0, 19359 + 0, 00184x] · 10−21 ñì3 [16], íàìè âèêîðè-
ñòàíi òàêi çíà÷åííÿ v äëÿ êðèñòàëiâ M(H1−xDx)2XO4

(òàáë. 2)

Òàáë. 2. Îá'¹ì ïðèìiòèâíî¨ êîìiðêè êðèñòàëiâ M(H1−xDx)2XO4

KH2PO4 KD2PO4 RbH2PO4 KH2AsO4 KD2AsO4

υ, 10−21ñì3 0.1936 0.1954 0.2090 0.2052 0.2065
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Ïîçäîâæíi ñòàòè÷íi äiåëåêòðè÷íi, ï'¹çîåëåêòðè÷íi, ïðóæíi òà òåïëîâi âëàñòèâîñòi ñåãíåòîåëåêòðèêiâ òèïó KH2PO4

Åíåðãiÿ w1H , ÿêà âiäïîâiäà¹ äâîì ïðîòîííèì êîí-
ôiãóðàöiÿì � ÷îòèðè áiëÿ êèñíåâîãî òåòðàåäðà i æîä-
íîãî ïðîòîíà � ¹ çíà÷íî áiëüøîþ çà åíåðãi¨ εH i wH .
I òîìó íàäàëi ìè ïðèéìà¹ìî w1H = ∞ i w1D = ∞
(d = 0).

Äëÿ âèçíà÷åííÿ ïåðåðàõîâàíèõ íèæ÷å îïòèìàëü-
íèõ ìiêðîïàðàìåòðiâ âèêîðèñòà¹ìî òåìïåðàòóðíi çà-
ëåæíîñòi ôiçè÷íèõ õàðàêòåðèñòèê M(H1−xDx)2PO4,
ÿêi îòðèìàíi åêñïåðèìåíòàëüíî. Çîêðåìà, äëÿ
K(H1−xDx)2PO4 Tc(x) [17, 18], Ps(T ) [19, 20], ε6

[21, 22], ∆Cp(T ) [23, 24, 25], εσ
33(0, T ) [21, 22]

[26, 19, 27, 28], d36 [28, 29, 30, 31], cE
66 [28, 32, 33, 34],

à äëÿ Rb(H1−xDx)2PO4 Tc(x) [35], Ps(T ) [36],
∆Cp(T ) [23], εσ

33(0, T ) [31], d36 [31], cE
66 [34], à äëÿ

K(H1−xDx)2AsO4 Tc(x) [37], Ps(T ) [37], ∆Cp(T ) [37],
εσ
33(0, T ) [27, 37], d36 [38], cE

66 [38].
Ðîçãëÿíåìî òåïåð êîðîòêî ìåòîäèêó çíàõîäæåí-

íÿ ïàðàìåòðiâ òåîði¨ íà ïðèêëàäi êðèñòàëà KH2PO4.
Ñïî÷àòêó ðîçãëÿíåìî âèïàäîê, êîëè ï'¹çîåëåêòðè÷íà
âçà¹ìîäiÿ âiäñóòíÿ i âiäïîâiäíi äåôîðìàöiéíi ïîòåíöi-
àëè äîðiâíþþòü íóëþ. Ó âèïàäêó ñåãíåòîåëåêòðè÷íî¨
ôàçè ãîëîâíîþ çàäà÷åþ ¹ ðîçâ'ÿçîê ðiâíÿííÿ äëÿ ïà-
ðàìåòðà ïîðÿäêó η(1)(6). Òåìïåðàòóðíèé õiä ñïîí-
òàííî¨ ïîëÿðèçàöi¨ òà iíøèõ õàðàêòåðèñòèê KH2PO4

âèçíà÷àþòü òi ðîçâ'ÿçêè ðiâíÿííÿ äëÿη(1)(6), ÿêi çà-
äîâîëüíÿþòü óìîâó ìiíiìóìó òåðìîäèíàìi÷íîãî ïî-
òåíöiàëó. Ïîòðiáíî âçÿòè äî óâàãè, ùî ôàçîâèé ïå-
ðåõiä ó êðèñòàëi KH2PO4 ¹ ïåðåõîäîì ïåðøîãî ðî-
äó. Òîìó ïðè çàäàíèõ ïàðàìåòðàõ ìiêðîòåîði¨ εH i
wH ïàðàìåòð äàëåêîñÿæíî¨ âçà¹ìîäi¨ νc áóäåìî çíà-
õîäèòè çà äîïîìîãîþ ïðîãðàìè ìiíiìiçàöi¨ òåðìîäè-
íàìi÷íîãî ïîòåíöiàëó çà óìîâè, ùîá ðîçðàõîâàíå çíà-
÷åííÿ òåìïåðàòóðè ôàçîâîãî ïåðåõîäó Tc ó âèïàäêó
ôàçîâîãî ïåðåõîäó ïåðøîãî ðîäó âiäïîâiäàëî åêñïå-
ðèìåíòàëüíî âèçíà÷åíîìó. Âèáèðàþ÷è ðiçíi íàáîðè
ìiêðîïàðàìåòðiâ εH i wH i çíàõîäÿ÷è âåëè÷èíè νc,
çíàõîäèìî òi çíà÷åííÿ öèõ ïàðàìåòðiâ, ÿêi íàéêðàùå
êiëüêiñíî âiäòâîðþþòü òåìïåðàòóðíèé õiä ñïîíòàí-
íî¨ ïîëÿðèçàöi¨ Ps(T ) i ïðîòîííî¨ òåïëî¹ìíîñòi ∆Cp.
Çíà÷åííÿ åôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòó µ−3H ó
ñåãíåòîåëåêòðè÷íié ôàçi âèçíà÷à¹òüñÿ óçãîäæåííÿì
ìiæ òåîðåòè÷íèì çíà÷åííÿì ïàðàìåòðà ïîðÿäêó
η(1)(6) é åêñïåðèìåíòàëüíîþ âåëè÷èíîþ ïîëÿðèçàöi¨

íàñè÷åííÿ.
ßêùî æ âçÿòè äî óâàãè ï'¹çîåëåêòðè÷íó âçà-

¹ìîäiþ, òî, âðàõîâóþ÷è ïðîâåäåíèé âèùå àíàëiç,
ÿêèé ïîêàçàâ, ùî âíåñêè ñïîíòàííî¨ äåôîðìàöi¨ ε6

ó òåìïåðàòóðíi çàëåæíîñòi ñïîíòàííî¨ ïîëÿðèçàöi¨
òà ïðîòîííî¨ òåïëî¹ìíîñòi ¹ íåçíà÷íèìè, îòðèìàíi
ðàíiøå çíà÷åííÿ εH i wH çàëèøàþòüñÿ ïðàêòè÷íî
íåçìiííèìè.

�Çàòðàâî÷íi� âåëè÷èíè χε0
33, e0

36, cE0
66 = 1

sE0
66

âèçíà-
÷àþòüñÿ ç óìîâè íàéêðàùîãî óçãîäæåííÿ òåîði¨ ç âiä-
ïîâiäíèìè åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíèìè ó òåìïåðà-
òóðíèõ îáëàñòÿõ, ÿêi çíà÷íî âiääàëåíi âiä òåìïåðà-
òóðè ïåðåõîäó Tc.

Äëÿ âèáîðó îïòèìàëüíîãî íàáîðó äåôîðìàöié-
íèõ ïàðàìåòðiâ ψ6H , δs6H , δa6H i δ16H ïðîâåäåíî
ãðóíòîâíå äîñëiäæåííÿ ¨õ âïëèâó íà òåìïåðàòóðíó
çàëåæíiñòü ðîçðàõîâàíèõ ñïîíòàííî¨ äåôîðìàöi¨ ε6,
ï'¹çîåëåêòðè÷íèõ õàðàêòåðèñòèê d36, e36, h36, g36 i
ïðóæíî¨ ñòàëî¨ cE

66. Êðiì òîãî, öi ïàðàìåòðè i ïàðà-
ìåòð äàëåêîñÿæíî¨ âçà¹ìîäi¨ νCH âõîäÿòü â åëåêòðè-
÷íèé òåðìîäèíàìi÷íèé ïîòåíöiàë g2E(6). Â ðåçóëüòà-
òi îòðèìàíî òàêèé íàáið ïàðàìåòðiâ νCH , ψ6H , δs6H ,
δa6H i δ16H , çà ÿêîãî ðîçðàõîâàíà íà îñíîâi ïîòåíöià-
ëó g2E(6) òåìïåðàòóðà Tc = 122, 5 K, à òåìïåðàòóðíi
çàëåæíîñòi ðîçðàõîâàíèõ ε6, d36, e36, h36, g36 i cE

66 çái-
ãàþòüñÿ ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè [39, 20, 28].

Äëÿ âèçíà÷åííÿ ïàðàìåòðà ïîðÿäêóη(1)(6) i ñïîí-
òàííî¨ äåôîðìàöi¨ ε6 ïðîâåäåíà ìiíiìiçàöiÿ òåðìîäè-
íàìi÷íîãî ïîòåíöiàëó g2E(6) ïðè E3 = 0 çà ïàðàìå-
òðîì ïîðÿäêó η(1)(6) i çíàéäåíî äåôîðìàöiþ ε6 ç ðiâ-
íÿííÿ (3.2) ïðè σ6 = 0. Ïîâåäiíêà g2E(6) ¹ õàðàêòåð-
íîþ äëÿ ôàçîâîãî ïåðåõîäó I ðîäó: íèæ÷å òî÷êè ïå-
ðåõîäó g2E(6) ìà¹ òðè ìiíiìóìè � îäèí ïðèη(1)(6) = 0
i äâà ïðè ±η(1)(6) 6= 0. Îñòàííi äâà ìàþòü îäíàêîâó
ãëèáèíó i ¹ íèæ÷èìè, íiæ ïðèη(1)(6) = 0. Ïðè T = Tc

âñi ìiíiìóìè ¹ îäíàêîâî¨ ãëèáèíè (óìîâà íà òåìïåðà-
òóðó ôàçîâîãî ïåðåõîäó), à ïðè T > Tc öåíòðàëüíèé
ìiíiìóì ¹ íàéãëèáøèì. Àíàëîãi÷íî îòðèìàíi ìiêðî-
ïàðàìåòðè äëÿ iíøèõ êðèñòàëiâ òèïó KH2PO4

Îòðèìàíèé òàê îïòèìàëüíèé íàáið ïàðàìåòðiâ
íàâåäåíèé ó òàáë. 3 äëÿ êðèñòàëiâ K(H1−xDx)2PO4,
ó òàáë.4 � äëÿ Rb(H1−xDx)2PO4 i â òàáë.5 � äëÿ
K(H1−xDx)2AsO4.

Òàáë. 3. Íàáîðè ïàðàìåòðiâ äëÿ êðèñòàëiâ K(H1−xDx)2PO4.

x Tc T0
ε

kB

w
kB

ν3(0)
kB

µ3−, 10−18 µ3+, 10−18 χ0
33

(K) (K) (K) (K) (K) (esu · cm) (esu · cm)
0.00 122.5 122.5 56.00 422.0 17.91 1.46 1.71 0.73
0.88 211.0 210.0 88.60 815.0 34.90 1.79 2.05 0.39
1.00 220.1 219.0 93.05 868.6 35.76 1.84 2.10 0.34

x ψ6
kB

δs6
kB

δa6
kB

δ16
kB

c0
66 · 10−10 e0

36

(K) (K) (K) (K) (dyn/cm2) (esu/cm2)
0.00 -150.00 82.00 -500.00 -400.00 7.10 1000.00
0.88 -140.00 50.00 -1000.00 -400.00 6.40 2000.00
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Òàáë. 4. Íàáîðè ïàðàìåòðiâ äëÿ êðèñòàëiâ Rb(H1−xDx)2PO4.

x Tc T0
ε

kB

w
kB

ν3(0)
kB

µ3−, 10−18 µ3+, 10−18 χ0
33

(K) (K) (K) (K) (K) (esu · cm) (esu · cm)
0.00 147.6 147.6 60.00 440.0 29.13 1.50 2.00 0.40

x ψ6
kB

δs6
kB

δa6
kB

δ16
kB

c0
66 · 10−10 e0

36

(K) (K) (K) (K) (dyn/cm2) (esu/cm2)
0.00 -130.00 50.00 -500.00 -300.00 5.90 3000.00

Òàáë. 5. Íàáîðè ïàðàìåòðiâ äëÿ êðèñòàëiâ K(H1−xDx)2AsO4.

x Tc T0
ε

kB

w
kB

ν3(0)
kB

µ3−, 10−18 µ3+, 10−18 χ0
33

(K) (K) (K) (K) (K) (esu · cm) (esu · cm)
0.00 97.0 95.8 35.50 385.0 17.43 1.61 1.65 0.70
1.00 162.0 158.7 56.00 690.0 31.72 2.20 2.20 0.50

x ψ6
kB

δs6
kB

δa6
kB

δ16
kB

c0
66 · 10−10 e0

36

(K) (K) (K) (K) (dyn/cm2) (esu/cm2)
0.00 -170.00 130.00 -500.00 -500.00 7.50 3000.00
1.00 -160.00 120.00 -800.00 -500.00 6.95 3000.00

Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíî ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíêóPs(T )
äëÿ M(H1−xDx)2XO4 ðàçîì iç äàíèìè åêñïåðèìåíòiâ
äëÿ KH2PO4, KD2PO4, RbH2PO4, KH2AsO4. Øòðè-
õîâèìè ëiíiÿìè çîáðàæåíî òåìïåðàòóðíi çàëåæíîñòi

Ps(T ), ðîçðàõîâàíi áåç âðàõóâàííÿ ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨
âçà¹ìîäi¨. Çàïðîïîíîâàíà òåîðiÿ äîáðå êiëüêiñíî îïè-
ñó¹ ñïîñòåðåæóâàíó òåìïåðàòóðíó çàëåæíiñòü ñïîí-
òàííî¨ ïîëÿðèçàöi¨ öèõ êðèñòàëiâ.

−30 −25 −20 −15 −10 −5 0
0
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8
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s
, 10−2C/m2

∆T, K
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5 

Ðèñ. 2. Òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü ñïîíòàííî¨ ïîëÿðèçàöi¨ äëÿ êðèñòàëiâ: KH2PO4 � 1, 〉 [20], 〉 [19];KD2PO4

� 2, 〉 [19]; RbH2PO4 � 3, 〉 [36];KH2AsO4 � 4, 〉 [37], 〉 [27];KD2AsO4 � 5, 〉 [37].−−i, ii−−i, i−−i[50]

Ó âèïàäêó RbH2PO4 ðîçðàõîâàíå çíà÷åííÿ PCH

PSH
=

0, 33, à îòðèìàíå íà îñíîâi åêñïåðèìåíòó � 0,35 [27],
0,30 [37], äëÿ KH2AsO4 ìà¹ìî PCH

PSH
= 0, 84, à åêñïå-

ðèìåíòàëüíå 0,86 [27] i 0,84 [37], i, íàñàìêiíåöü, äëÿ
KD2AsO4 ðîçðàõîâàíå âiäíîøåííÿ PCH

PSH
= 0, 91, à åêñ-

ïåðèìåíòàëüíå çíà÷åííÿ äîðiâíþ¹ 0,92 [37]. Âiäçíà-
÷èìî, ùî ó âèïàäêó içîìîðôíîãî çàìiùåííÿK → Rb
ñïîíòàííà ïîëÿðèçàöiÿ ìåíøà â óñüîìó òåìïåðàòóð-

íîìó äiàïàçîíi â ñåðåäíüîìó íà 10%, à ôàçîâèé ïå-
ðåõiä çàëèøà¹òüñÿ ïåðåõîäîì ïåðøîãî ðîäó, áëèçü-
êèì äî äðóãîãî. Ïðè çàìiùåííi P → As çíà÷åííÿ
ïîëÿðèçàöi¨ íàñè÷åííÿ çðîñòà¹ âiä 5,0·10−2 C/m2 äî
5,2·10−2 C/m2, à òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü Ps(T ) ¹
äóæå ñëàáêîþ i ïðè T = Tc iñíó¹ ÷iòêî âèðàæåíèé ïå-
ðåõiä ïåðøîãî ðîäó. Ïðè äåéòåðóâàííi âåëè÷èíà ïî-
ëÿðèçàöi¨ íàñè÷åííÿ çðîñòà¹ äî 7,1·10−2 C/m2.
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Ðèñ. 3. Òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü ñïîíòàííî¨ äåôîðìàöi¨ ε6 äëÿ êðèñòàëiâ: KH2PO4 � 1,
〉 , [22], 〉 , [21],KD2PO4 � 2, RbH2PO4 � 3, KH2AsO4 � 4, KD2AsO4 � 5. Ñóöiëüíi ëiíi¨ � ðåçóëüòàòè
òåîðåòè÷íîãî ðîçðàõóíêó

Íà ðèñ. 3 çîáðàæåíî ðîçðàõîâàíó òåìïåðàòóð-
íó çàëåæíiñòü ñïîíòàííî¨ äåôîðìàöi¨ ε6 êðèñòàëiâ
KH2PO4, KD2PO4, RbH2PO4, KH2AsO4, KD2AsO4

i äàíi åêñïåðèìåíòó äëÿ ε6(T ), ÿêi íàâåäåíi â ðî-
áîòàõ [21, 22] äëÿ KH2PO4. ßê âèäíî, ðîçðàõîâàíà
êðèâà ε6(T ) çàäîâiëüíî óçãîäæó¹òüñÿ ç ðåçóëüòàòà-
ìè âèìiðþâàíü, îñîáëèâî ðîáîòè [22]. Òåìïåðàòóðíèé
õiä ε6(T ) ÿêiñíî ïîâòîðþ¹ õiä ñïîíòàííî¨ ïîëÿðèçàöi¨

Ps(T ).
Äëÿ ïîðiâíÿííÿ òåìïåðàòóðíi çàëåæíîñòi ïðî-

òîííî¨ ìîëÿðíî¨ òåïëî¹ìíîñòi êðèñòàëiâ KH2PO4,
KD2PO4, RbH2PO4, KH2AsO4 i KD2AsO4 çîáðàæåíi
íà ðèñ.4. Íàéìåíøi çíà÷åííÿ ∆Cp âëàñòèâi àðñåíà-
òàì. Ïðè çìåíøåííi x ó êðèñòàëàõ K(H1−xDx)2PO4

çíà÷åííÿ ∆Cp çáiëüøóþòüñÿ. Ïðè çàìiùåííi K→ Rb
âåëè÷èíà ïðîòîííî¨ òåïëî¹ìíîñòi çðîñòà¹.
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Ðèñ. 4. Òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü òåïëî¹ìíîñòi äëÿ êðèñòàëiâ KH2PO4 � 1, 〉 [24];KD2PO4 � 2,
〉 [25];RbH2PO4 � 3, 〉 [40]; KH2AsO4 � 4, 〉 [37];KD2AsO4 � 5, 〉 [37].−−i, ii−−i

Øòðèõîâîþ ëiíi¹þ íà ðèñ. 4 çîáðàæåíî ðîçðà-
õîâàíó ïðîòîííó ìîëÿðíó òåïëî¹ìíiñòü KH2PO4 áåç
âðàõóâàííÿ ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ âçà¹ìîäi¨. ßê âèäíî, ¨¨
âêëàä ó ∆Cp ¹ íåçíà÷íèì.

Ïðîàíàëiçó¹ìî ðåçóëüòàòè ðîçðàõóíêó ïîçäîâ-
æíiõ ñòàòè÷íèõ äiåëåêòðè÷íèõ ïðîíèêíîñòåé ìå-
õàíi÷íî âiëüíèõ i ìåõàíi÷íî çàòèñíóòèõ êðèñòàëiâ
M(H1−xDx)2XO4.

Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíî ðîçðàõîâàíi òåìïåðàòóðíi çà-

ëåæíîñòi ïîçäîâæíiõ ñòàòè÷íèõ äiåëåêòðè÷íèõ ïðî-
íèêíîñòåé âiëüíîãî εσ

33(0) i çàòèñíóòîãî εε
33(0) êðè-

ñòàëiâ K(H1−xDx)2PO4 ïðè ðiçíèõ çíà÷åííÿõ x i
RbH2PO4, KH2AsO4, KD2AsO4, ÿêi äîáðå êiëüêi-
ñíî óçãîäæóþòüñÿ iç ðåçóëüòàòàìè âèìiðþâàíü. Ëè-
øå ó âèïàäêó êðèñòàëà KD2PO4 ðîçðàõîâàíà êðèâà
εε
33(0, T ) éäå äåùî âèùå i âiä åêñïåðèìåíòàëüíî¨ êðè-
âî¨, ÿêà íàâåäåíà â [26]. Çà íàáëèæåííÿ â ïàðàåëå-
êòðè÷íié ôàçi äî òåìïåðàòóðèTc âåëè÷èíà εσ

33(0) çðî-
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ñòà¹ çà ãiïåðáîëi÷íèì çàêîíîì, äîñÿãàþ÷è ïðèT = Tc

äóæå âåëèêèõ çíà÷åíü. Ïðè çðîñòàííi x âåëè÷èíà
εσ max
33 (0) çìåíøó¹òüñÿ. Çìåíøó¹òüñÿ öÿ âåëè÷èíà i
ïðè içîìîðôíîìó çàìiùåííi P→ As. Íèæ÷å òåìïå-

ðàòóðè ïåðåõîäó εσ
33(0) ñïàäà¹ äóæå øâèäêî, àëå áåç

ñòðèáêà.
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Ðèñ. 5. Òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü ñòàòè÷íèõ äiåëåêòðè÷íèõ ïðîíèêíîñòåé çàòèñíóòîãî (εε
33)

−1 (1) i âiëü-
íîãî (εσ

33)
−1 (2) êðèñòàëiâ K(H1−xDx)2PO4: x=0.88 � a), 〉 [31], 〉 (εσ

33 − 1
4π[49]− d2

36[49]

sE
66

)4π+1
; x=1.0 �

b), 〉 , 〉 [26], 〉 [19], 〉 [42];x= 0.0 − −c), 〉 , 〉 [28], 〉 [51], 〉 [19], 〉 [44], 〉 [27], 〉 [45], 〉 [16],×[22];
RbH2PO4 � d), 〉 [31], 〉 (εσ

34 − 1
4π[49]− d2

36[49]

sE
66

)4π+1
, 〉 [46], 〉 [44]; KH2AsO4 � e), 〉 [27]; KD2AsO4 � f),

〉 [37], 〉 [47]
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Íà ðèñ.6 çîáðàæåíî ðîçðàõîâàíi òåìïåðàòóðíi
çàëåæíîñòi êîåôiöi¹íòiâ ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ äåôîðìà-
öi¨ d36 i êîåôiöi¹íòiâ ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ íàïðóãè e36

êðèñòàëiâ KH2PO4, K(H0,12D0,88)2PO4, RbH2PO4 i
KH2AsO4, à òàêîæ íàÿâíi âiäïîâiäíi åêñïåðèìåí-
òàëüíi ðåçóëüòàòè. Îòðèìàíî çàäîâiëüíèé êiëüêiñíèé
îïèñ íà îñíîâi ðîçâèíåíî¨ òåîði¨ åêñïåðèìåíòàëüíèõ

äàíèõ äëÿ d36 i ïåðåðàõîâàíèõ äëÿ e36. Ïðè T → Tc

çíà÷åííÿ êîåôiöi¹íòiâ d36 i e36 çðîñòàþòü. Ó ñåãíåòî-
ôàçi ðîçðàõîâàíi íà îñíîâi ìiêðîòåîði¨ çíà÷åííÿ êîå-
ôiöi¹íòiâ d36 i e36 õàðàêòåðèçóþòüñÿ ðiçêèì çìåíøå-
ííÿì, çíà÷íî øâèäøèì, íiæ ó ïàðàåëåêòðè÷íié ôà-
çi. Ïðè äåéòåðóâàííi ìàêñèìàëüíi çíà÷åííÿ d36 i e36

çìåíøóþòüñÿ.
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Ðèñ. 6. Òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòà ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ d36 êðèñòàëiâ KH2PO4 � 1,
〉 [28], 〉 [29], 〉 [30];K(H0.12D0.88)2PO4 � 2, 〉 [46];RbH2PO4 � 3, 〉 [46];KH2AsO4 � 4, 〉 [38];KD2AsO4

� 5, 〉 [38], iiii′e36 êðèñòàëiâ KH2PO4 � 1, 〉 [16]; K(H0.12D0.88)2PO4 � 2, 〉 −−d36[31]
sE
66[34]

; RbH2PO4 � 3,

〉 − −d36[31]
sE
66[34]

; KH2AsO4 � 4, 〉 − −d36 sE
66
[38]; KD2AsO4 � 5, 〉 − −d36 sE

66
[38].

Òåìïåðàòóðíi çàëåæíîñòi êîíñòàíò ï'¹çîåëåêòðè-
÷íî¨ íàïðóãè hT

36 i ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ gT
36

êðèñòàëiâ MH2XO4 i K(H0,12D0,88)2PO4, äàíi ðîáîòè

[28] i ïåðåðàõîâàíi çíà÷åííÿ hT
36 i gT

36 çîáðàæåíi íà
ðèñ.7.
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Ðèñ. 7. Òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü êîíñòàíòè ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ íàïðóãè h36 êðèñòàëiâ KH2PO4 � 1,
〉 [16];K(H0.12D0.88)2PO4 � 2, 〉 − −d36 sE

66χσ
33−d2

36
[31]; RbH2PO4 � 3, 〉 [31];KH2AsO4 � 4; KD2AsO4

� 5, i òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü êîíñòàíòè ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ g36 êðèñòàëiâ KH2PO4 � 1,
〉 [28];K(H0.12D0.88)2PO4 � 2, 〉 − −d36 χσ

33
[31]; RbH2PO4 � 3, 〉 − −[31];KH2AsO4 � 4; KD2AsO4 � 5.

Ðîçðàõîâàíi òåìïåðàòóðíi çàëåæíîñòihT
36 i gT

36 ïðè
T > Tc äîáðå óçãîäæóþòüñÿ ç äàíèìè ðîáîòè [28] i ïå-
ðåðàõîâàíèìè íà îñíîâi äàíèõ åêñïåðèìåíòó ðîáîòè
[31].

Ðîçðàõóíîê gT
36 íà îñíîâi ìiêðîòåîði¨ äëÿ KH2PO4

ïðè ∆T < 20 K äà¹ çíà÷åííÿ 4,7·10−7 îä.CGSE,
ùî óçãîäæó¹òüñÿ iç íàâåäåíèìè 4,87·10−7 â [41] i
4,35·10−7 â [28].

Ó ñåãíåòîåëåêòðè÷íié ôàçi äëÿ ìåõàíi÷íî âiëüíî-
ãî êðèñòàëà (σ6 = 0) ïîëÿðèçàöiÿ Ps i äåôîðìàöiÿ ε6

çâ'ÿçàíi òàê:
Ps =

χTε
33

dT
36

ε6 =
ε6

gT
36

.

I òîìó ïðè T < Tc ðîçðàõóíîê òåìïåðàòóðíî¨ çà-
ëåæíîñòi êîíñòàíòè ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ äåôîðìàöi¨ âè-
êîíàíèé íà îñíîâi ñïiââiäíîøåííÿ

gT
36 =

ε6

Ps
,

à êîíñòàíòè ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ íàïðóãè � íà îñíîâi

ñïiââiäíîøåííÿ
hT

36 = gT
36c

TP
66 .

ßê âèäíî ç ðèñ. 7, êîíñòàíòè hT
36 i gT

36 íåçíà÷íî
çìiíþþòüñÿ ç çðîñòàííÿì òåìïåðàòóðè, çìiíþþ÷èñü
ñòðèáêîïîäiáíî ïðè T = Tc. À îñêiëüêè âîíè íå ìà-
þòü îñîáëèâîñòåé ïðè ñåãíåòîåëåêòðè÷íîìó ïåðåõîäi,
òî ¨õ íàçèâàþòü �iñòèííèìè� ï'¹çîåëåêòðè÷íèìè êîí-
ñòàíòàìè êðèñòàëà.

Òåìïåðàòóðíi çàëåæíîñòi içîòåðìi÷íèõ ïðóæíèõ
ñòàëèõ cTE

66 i cTP
66 , ÿêi ðîçðàõîâàíi íà îñíîâi ìiêðî-

òåîði¨, äëÿ êðèñòàëiâ KH2PO4, K(H0,12D0,88)2PO4,
RbH2PO4 i KH2AsO4 i KD2AsO4 äîáðå êiëüêiñíî
óçãîäæóþòüñÿ ç äàíèìè åêñïåðèìåíòiâ (ðèñ.8). Ïðè
òåìïåðàòóði ôàçîâîãî ïåðåõîäó ïðóæíà ñòàëà cTE

66

êðèñòàëiâ KH2PO4 i RbH2PO4 ïðÿìó¹ äî íóëÿ, à
äëÿ iíøèõ êðèñòàëiâ íàáóâà¹ ìiíiìàëüíîãî çíà÷åí-
íÿ. Çáiëüøåííÿ ñòóïåíÿ äåéòåðóâàííÿ x ïðèâîäèòü
äî çðîñòàííÿ ìiíiìàëüíîãî çíà÷åííÿ cTE

66 ïðè T = Tc.
Ó ïàðàôàçi iç çðîñòàííÿì òåìïåðàòóðè∆T çíà÷åííÿ
cTE
66 çðîñòà¹ çíà÷íî ïîâiëüíiøå, íiæ ó ñåãíåòîôàçi.
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Ðèñ. 8. Òåìïåðàòóðíà çàëåæíiñòü ïðóæíèõ ñòàëèõ cE
66 i cP

66 êðèñòàëiâ KH2PO4 � a),
〉 [28], 〉 [33], 〉 [32];K(H0.12D0.88)2PO4 � b), 〉 − −1

sE
66
[34]; RbH2PO4 � c), 〉 − −1

sE
66
[34]; KH2AsO4 �

d), 〉 − −1
sE
66
[38]; KD2AsO4 � e), 〉 − −1

sE
66
[38]

Àíàëiç åêñïåðèìåíòàëüíèõ äàíèõ äëÿ KH2PO4 ïî-
êàçó¹, ùî çàêîí Êþði�Âåéñà ñïðàâåäëèâèé i äëÿ òà-
êèõ âåëè÷èí:

1
cTE
66

− 1
cTP
66

= sTE
66 − sTP

66 =
D

T − Tc
,

äå D = 4, 6 ·10−11 ñì2·ãðàä/äèí. Ó âèïàäêó RbH2PO4

D = 15, 6 · 10−11 ñì2·ãðàä/äèí [48].
Ïðóæíà ñòàëà cTP

66 ïðè òåìïåðàòóðàõ T < Tc ç
çðîñòàííÿì òåìïåðàòóðè íå çìiíþ¹òüñÿ, ïðèT = Tc �
ñòðèáêîïîäiáíî çìåíøó¹òüñÿ; â ïàðàôàçi çáiëüøåííÿ
òåìïåðàòóðè ïðèâîäèòü äî íåçíà÷íîãî ¨¨ çìåíøåííÿ
çà ëiíiéíèì çàêîíîì.
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V. Âèñíîâêè

Ó ðîáîòi íà îñíîâi ìîäèôiêîâàíî¨ ìîäåëi ïðî-
òîííîãî âïîðÿäêóâàííÿ áåç âðàõóâàííÿ òóíåëþâàí-
íÿ ïðîòîíiâ íà âîäíåâèõ çâ'ÿçêàõ ó íàáëèæåííi ÷îòè-
ðè÷àñòèíêîâîãî êëàñòåðà äëÿ êîðîòêîñÿæíèõ i ìîëå-
êóëÿðíîãî ïîëÿ äëÿ äàëåêîñÿæíèõ âçà¹ìîäié ðîçðà-
õîâàíi âèðàçè äëÿ ïîëÿðèçàöi¨, äiåëåêòðè÷íèõ, ïðó-
æíèõ, ï'¹çîåëåêòðè÷íèõ i òåïëîâèõ õàðàêòåðèñòèê
ñåãíåòîåëåêòðè÷íèõ êðèñòàëiâ M(H1−xDx)2PO4. Öÿ
ìîäåëü âðàõîâó¹ ëiíiéíèé çà äåôîðìàöi¹þ ε6 âíåñîê
â åíåðãiþ ïðîòîííî¨ ïiäñèñòåìè. Çíàéäåíî îïòèìàëü-
íèé íàáið çíà÷åíü ïàðàìåòðiâ òåîði¨, äåôîðìàöiéíèõ
ïîòåíöiàëiâ i �çàòðàâî÷íèõ� õàðàêòåðèñòèê, ÿêèé äàâ
ìîæëèâiñòü íà íàëåæíîìó ðiâíi îïèñàòè âiäïîâiäíi
åêñïåðèìåíòàëüíi äàíi, íàâiòü ó âèïàäêóx = 0.

Âïåðøå â ðîáîòi [52] ç âðàõóâàííÿì ï'¹çîåôåêòó
ðîçðàõîâàíi äiéñíà ε′33(ω) òà óÿâíà ε′′33(ω) ÷àñòèíè äi-
åëåêòðè÷íî¨ ïðîíèêíîñòi ìåõàíi÷íî çàòèñíóòîãî êðè-
ñòàëà M(H1−xDx)2PO4 i îòðèìàíî çàäîâiëüíå óçãî-
äæåííÿ äàíèõ ðîçðàõóíêó ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè äà-
íèìè. Âèâ÷åíî âïëèâ äåéòåðóâàííÿ òà içîìîðôíîãî

çàìiùåííÿ K → Rb, P → As íà çíà÷åííÿ öèõ õà-
ðàêòåðèñòèê i íà ÷àñòîòó äèñïåðñi¨. Îòðèìàíi âèðà-
çè äëÿ ε′33(ω) i ε′′33(ω) ìåõàíi÷íî âiëüíîãî êðèñòàëà
M(H1−xDx)2PO4. Çíà÷åííÿ öèõ õàðàêòåðèñòèê çáiãà-
þòüñÿ íà ÷àñòîòàõ, áiëüøèõ, íiæ 109 Ãö iç âiäïîâiä-
íèìè âåëè÷èíàìè ìåõàíi÷íî çàòèñíóòîãî êðèñòàëà, à
ïðè ÷àñòîòàõ 105�107 Ãö ñïîñòåðiãà¹òüñÿ ÿâèùå ï'¹-
çîåëåêòðè÷íîãî ðåçîíàíñó.

Âðàõóâàííÿ ï'¹çîåëåêòðè÷íî¨ âçà¹ìîäi¨ ìàëî
âïëèâà¹ íà âåëè÷èíó ñïîíòàííî¨ ïîëÿðèçàöi¨ i ìî-
ëÿðíî¨ òåïëî¹ìíîñòi, ïðèâîäèòü äî ïîÿâè âiäìiííîñòi
ìiæ äiåëåêòðè÷íèìè ïðîíèêíîñòÿìè ìåõàíi÷íî çàòè-
ñíóòîãî i âiëüíîãî êðèñòàëiâ. Ó òåìïåðàòóðíîìó õî-
äi ε′33(ω, T ) ïðè T = Tc i ïðè äèñïåðñiéíèõ ÷àñòîòàõ
îòðèìó¹òüñÿ çíà÷íî âèùèé ìiíiìóì, íiæ áåç âðàõó-
âàííÿ ï'¹çîåôåêòó. Ó áiëüø âèñîêî÷àñòîòíó îáëàñòü
çìiùó¹òüñÿ i ÷àñòîòà äèñïåðñi¨ ïðè íàÿâíîñòi ï'¹çî-
åôåêòó.

Îòðèìàíî [52] i çàäîâiëüíå îïèñàííÿ êîåôiöi¹íòà
ïîãëèíàííÿ óëüòðàçâóêó â M(H1−xDx)2PO4 òà ïðî-
àíàëiçîâàíî òåìïåðàòóðíèé i ÷àñòîòíèé õiä øâèäêî-
ñòi v66 óëüòðàçâóêó â öèõ ñåãíåòîåëåêòðèêàõ.
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Calculations of static dielectric permittivity, piezoelectric modules, elastic constant and molar
heat capacity for KH2PO4 type crystals are performed within the four particle cluster approxi-
mation for the proton ordering model with taking into account a coupling with the shear strain
ε6. Comparison of calculated temperature characteristics of the crystals with experimental data
are performed.
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