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Относительно микроскопической теории систем Aivßvi см. также [ 9 . 10 ].

Рассмотрены свойства вибронного сегнетоэлектрика, связанные со статическими не-
однородностями фононного параметра порядка. Оценены коэффициент корреляцион-
ной энергии, корреляционная длина (оказывается пропорциональной квадрату энергии
ведущего переход межзонного вибронного взаимодействия) и число Гинзбурга —Лева-
нюка для ВаТЮ3 и узкощельных систем типа Ai v В vi.

Одним из наиболее актуальных направлений в теории структурных
фазовых переходов в настоящее время является изучение области кри-
тических флуктуаций, где обычная теория Ландау, построенная без их
учета, становится неприменимой. Важной задачей является, естествен-
но, определение границ этой области, в частности, корреляционной
длины, связанной с пространственно-неоднородными флуктуациями
параметра порядка. Принципиальные стороны этой проблемы рас-
сматривались впервые В. Л. Гинзбургом и А. П. Леванюком [ 1>2 ]. Для
сегнетоэлектриков с переходом типа смещения оценки корреляционной
длины выполнены в [ 1_3 ] с использованием эффективных дипольных
сил. Детальная микроскопическая модель ведущего фазовый переход
взаимодействия при этом не использовалась.

Разработанная относительно недавно внбронная теория сегнето-
электричества [ 4~8 ] усматривает микроскопическую причину возникно-
вения переходов типа смещения в электрон-фононном межзонном
взаимодействии. На основании этой теории до сих пор исследовались
системы двух типов: а) сегнетоэлектрики-полупроводники типа AivB Vi*,
б) широкощельные сегнетоэлектрики-диэлектрики типа ВаТЮ 3 . В пер-
вом случае активное вибронное взаимодействие, обусловливая неста-
бильность активной в переходе фононной моды, может служить ста-
билизации высокосимметричной фазы с ростом температуры за счет
вибронно индуцированного энгармонизма [ п ~13 ], причем следует учи-
тывать и изменения заселенностей зон [ 14 ]. Во втором случае межзон-
ное электрон-фононное взаимодействие обусловливает нестабильность
актуальной моды (мнимость ее исходной частоты), а стабилизирующие
температурные зависимости вносятся фононным энгармонизмом, до-
минирующим над вибронным [ 15 ]. В вибронной теории о динамических
флуктуациях критической ветви (с q ф 0) обычно говорят в целях
обозначения факторов (упомянутой природы), стабилизирующих высо-
косимметричную фазу и вносящих в теорию определяющие темпе-
ратурные зависимости через фононные числа заполнения. Учет меж-
зонного электрон-фононного взаимодействия в этих целях должен вы-
ходить за рамки приближения хаотических фаз [4 . и. ie. Соответ-
ствующие поправки существенны для узкощельных систем, как уже
отмечалось.
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В настоящем сообщении будут рассмотрены пространственно-не-
однородные флуктуации фононного параметра порядка у{г) в виброн-
ном сегнетоэлектрике. Основная задача при этом заключается в полу-
чении выражения для коэффициента с при корреляционной /энергии
в разложении плотности свободной энергии

f—ak ß {T — Тс) Уг+~- | grad г/1 2 (1)

через микроскопические характеристики кристалла.
Область применимости обычной теории Ландау определяется ма-

лостью числа Гинзбурга —Леванюка [ lB ]

Gj= (2)

где Тс температура Кюри, кв постоянная Больцмана. Корреля-
ционная длина для низкотемпературной фазы определяется соотноше-
нием

(Гс - 7'

)
~,==s

» Гс {Тс - Г) “‘- (3)

Переходя в (1) к Фурье-образам можно первый и третий член в (1)
объединить в следующий квадратичный по фононным переменным член
в свободной энергии

Ф=Мoи2 {akß {T Tc )+cq2 )yq y^==Y^MQ2^yq y-q - ( 4)

q q

Отсюда видна связь коэффициента при q 2 в квадрате частоты мяг-
кой ветви колебаний с коэффициентом с корреляционной энергии в
(1). Через Nq обозначено число элементарных ячеек, v объем ячей-
ки. Мы будем основываться на расчете величины ЛШ 2 (ц) в форме (4)
по вибронной теории. Гамильтониан вибронного сегнетоэлектрика возь-
мем в обычном виде [4 ]

Я=^еo (й)а+к ооЬ:+Лд;{лl й, (̂]г ,_
(] +~РР_Ч ).+

а,к q

о,a' k,q • и {q}

В качестве затравочного электронного спектра eff (k) выберем ва-
лентную зону и зону проводимости с изотропными квазнсвободными
законами дисперсии, разделенные щелью А при к= 0. Динамические
переменные мягкой моды обозначены через y q и Я третий член в (5)
описывает ведущее вибронное взаимодействие, £(q, q/

)= Js(q, —q,
q', q') константа собственного ангармонизма критической ветви,
функция õ{q} учитывает закон сохранения фононных квазиимпульсов.
Дисперсия затравочных размягчающихся колебаний имеет вид

“5 =1“о — “45- (6)

В приближении хаотических фаз для вибронного взаимодействия
и псевдогармоническом по фононному ангармонизму перенормирован-
ная частота критической фононной ветви при полностью заполненной
валентной зоне и пустой зоне проводимости дается соотношением [ l7 ]
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2 (fc+q)-ei(k)]-‘+

% В(a a' 1! И,
+ [e2 (k)- 81 (k+q)]-.} +_^- (7)

q q

Разлагая (7) в ряд no q до квадратичных членов включительно,
имеем

MQ 2 (q) =Мш2 +2äkßT+2cq 2
, (8)

причем

МЦ=Маl V»(0) 2 [б2 (k) 8i (к) ]—*, (9)
iV ° к

A№Q +2äkß T==2äk ß {T Тс ), (10)

и мы воспользовались аппроксимацией

%
(U Н k B T В (0, q) n_h т—77 coin--- ■ _ ----—=2ak ß T. (11)

q Mto q 2kB T No ~ Mio2

Очевидно, что
a=ä{NQ v)~l

, c=c{No v)-K (12)

Согласно (7) вклады в с имеют следующее происхождение.
1. Вклад от дисперсии фононного энгармонизма. Используя ана-

логично [ l9 ] аппроксимацию

B(q.q/ )=B(o2 co2
/

• (13)

где o) q дано (6), получаем

Ci =- kBT. (14)
<°ž

Неизвестную постоянную В можно оценить на основании (И) из соот-
ношения 2а » Ва> 20М~ 1

, поскольку дисперсия затравочной частоты (а)
мала.

2. Вклад от дисперсии константы межзонного вибронного взаимо-
действия P(q). На основании результатов [2o ] следует оценка для
малых q

P2 (q)~V2 (0)(l d 2q2 ), (15)
где d параметр решетки. Соответственно

c2 =—-F(o)<P2;[e2(k)-el (k)]-i. (16)
No k

3. Вклад от дисперсий электронных зон, для которых принимается
Е( (к) =— h2k2/2mp , ег(к) = Л h 2k 2/2mn . Линейные по к члены при
суммировании по к выпадают, так что

__йУ2 (0) ег (k) —ei (к) +2А 2[е2 ( к ) —ei(к) А]у 2
Сз ~ 6цДl„ f [ег (к) —ei(к) ] 3 ’ (17>

где р = 2гппТПр/{т п-\-гпр), у= {тп тр) / {тп -\-тр).
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4. Вклад от затравочной дисперсии мягкой моды (6)

õ=-yaМ. (18)

Переходя далее от суммирования по к к интегрированию по энер-
гии и собирая вклады Ci {i = 1, ... , 4), получаем {V = V (0))

Eo - .

_ ftv* Г£+ЗД-2£уг
V£ rf£|C (£+Д)* yEdE+

Eo *

I .IY!f.fyE
.

dE
. (Mu,l-2äkß T), (19)+ EfJ £+ Д 2«5

причем E 0 = fek0 2/p, суммарная ширина разрешенных зон, k 0 3 =

= 6л2/v.
Последними двумя членами в (19) можно в меру малости затра-

вочной дисперсии активного оптического колебания пренебречь. Вы-
полняя в (19) интегрирование, находим

_
V 2d2 Г3 (1 - у2 ) . 1рЁГ Яо+ЗД - (5£ O+ЗА) у2 l ,

с— — arctan I/ • I +

46 1 У£оД Г А (£о+А) 2

+_6^[ l _у_Д_ агс‘ап У (20)

где обозначено 6= (6л 2 ) 2/з.
Для cncteM с узкой запретной щелью и широкими разрешенными

зонами (СеРнетоэлектрики-полупроводники) появляется малый пара-
метр е = Д/£0 » в первом порядке по нему

V2(P Г 1 ГЗлт/ £0 /Злт/ £о \ 1
е ~тН“« ггУ-г-4 -(—Ут-:8 +Bе М +

/ , п (21)
+6(l--Ve+e)],

Для вычисления параметра Гинзбурга —Леванкжа следует еще
найти коэффициент при г/ 4 в разложении свободной энергии. Основы-
ваясь на общем виде Ф(г/) из [ l7 ], находим

arctan |/ä:+ j-a ) j . (22)
N2 v \ 12 2А£е ' У£оА 1 A (£ O+А) 2 })

В нулевом порядке по е второй член в (22) сводится к виду

ь/_ 1 ЗлУ4 -|/. Е0
N2 v 4АЕ2 г А '

Как видно из (20), константа корреляционной энергии с пропор-
циональна квадрату энергии ведущего фазовый переход вибронногпвзаимодействия (Kt/), определяя тем самым и непосредственно масштабкорреляционной длины. Считая b ä b' для узкощельной системы, на-
ходим (у = 0)
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тДтгУ-- 4) +«(' -fV-T-ir ■ «

г. e. в этом случае и Gi ~ V2
, в то время как для широкощельной

системы Gi ~ В 2.

Проведем теперь численные оценки, положив у 0. Для ВаТЮ 3,

согласно [ ls>4 ], Д= 3 эВ, Е0 = 3,7 эВ, 2ä=1,2 Ä-2
, V = 1,2 эВА -1

,

d—4 Ä, N0 2vb —0,02 эВА-4
, Тс = 393, К, эффективный заряд, свя-

занный с мягкой модой е = 2,4 е. В итоге для коэффициента

(25)
е2

корреляционной энергии по спонтанной поляризации получается с
= 7,2-1 Q— 16 см 2

, а корреляционная длина ~ Ä. В оригинальной
работе Гинзбурга ['] получено с = 3,2-10-16 см 2 , а в [ 2l ] с = ОД-
ПО -16 см 2

.
Число Гинзбурга —Леванюка для ВаТЮ 3 Gi ~ 1-10-4

, чему
соответствует критическая область шириной в несколько сотых гра-
дуса. Таким образом, вибронная теория дает примерно такую же оцен-
ку характеристик классического сегнетоэлектрика ВаТЮ 3 , связанных с
пространственными неоднородными флуктуациями параметра порядка,
что и рассмотрение на основании эффективных дипольных сил.

Для вибронного сегнетоэлектрика-полупроводника типа Aivßvi,
согласно [l2, 13,22-24 можно взять Д = 0,2 эВ, Eq 10 эВ, d = 6,4 А,
2ä ~ 0,25 Ä-2

, V = 0,2 эВА -1
,

Тс = 100 К, что дает с использованием
(21), (24) ~20 A, Gi ~ 10-2 и критическую область шириной
в градус. При учете динамической части ведущего электрон-фононного
взаимодействия в коэффициенте с появляется дополнительная темпе-
ратурная зависимость.

В заключение укажем, что вследствие отмеченных в работе при-
ближений настоящие численные результаты следует рассматривать в
основном как оценки по порядку величины,
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N. KRISTOFFEL. A. FISTSEV

KORRELATSIOON PIKKUSE HINNANG VIBROONSES SENJETTELEKTRIKUS
On vaadeldud vibroonse senjettelektriku omadusi, mis on seotud fonoonse korrastuse
parameetri staatiliste mittehomogeensustega. Hinnatakse korrelatsioonenergia kordajat,
korrelatsioonpikkust (osutub võrdeliseks faasisiiret juhtiva tsoonidevahelise vibroonse
interaktsiooni energia ruuduga) ning Ginzburg-Levanjuki arvu BaTi0 3 ja kitsapiluliste
Aivßvi-tüüpi süsteemide jaoks.

N. KRISTOFFEL. A. PISHCHEV
CORRELATION LENGTH ESTIMATE IN A VIBRONIC FERROELECTRIC

The properties of a vibronic ferroelectric connected with the static inhomogeneities of
the phonon order parameter are considered. The correlation energy coefficient, the
correlation length (appears to be proportional to the squared energy of the interbandvibronic interaction driving the phase transition) and the Ginzburg-Levanyuk numberfor the BaTi03 and narrow-gap systems of the Aiv ßvi type, are estimated.
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