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Анотацiя. У рамках модифiкованої моделi протонного впорядкува-
ння квазiодновимiрних сегнетоелектрикiв з водневими зв’язками ти-
пу CsH2PO4 з врахуванням лiнiйних за деформацiями εi i ε4, ε5, ε6
внескiв в енергiю протонної системи, але без врахування тунелюван-
ня в наближеннi двочастинкового кластера розраховано i дослiджено
їх поперечнi термодинамiчнi характеристики i швидкiсть поширення
звукових хвиль. При належному виборi мiкропараметрiв отримано
задовiльний кiлькiсний опис наявних експериментальних даних для
CsH2PO4.
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Abstract. Within modified proton ordering model of quasi-one-
dimensional CsH2PO4 type ferroelectrics with hydrogen bonds with taki-
ng into account linear on strains εi and ε4, ε5, ε6 contributions into ener-
gy of proton system, but without taking into account tunneling, within
the two-particle cluster approximation their transverse thermodynamic
characteristics and sound attenuation are studied and calculated. At the
proper set of the parameters satisfying quantitative description of the
available experimental data for CsH2PO4 is obtained.
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1. Вступ

В роботi [1] в рамках модифiкованої моделi протонного впорядку-
вання квазiодновимiрних сегнетоелектрикiв з водневими зв’язками
типу CsH2PO4 з врахуванням лiнiйних за деформацiями εi i ε5 вне-
скiв в енергiю протонної системи, але без врахування тунелювання
в наближеннi двочастинкового кластера розраховано i дослiджено
їх поздовжнi термодинамiчнi i динамiчнi характеристики. При на-
лежному виборi мiкропараметрiв отримано добрий кiлькiсний опис
вiдповiдних експериментальних даних для частково дейтерованих
кристалiв Cs(H1−xDx)2PO4. На основi цiєї моделi в роботi [2] ви-
вчено вплив гiдростатичного i одновiсних тискiв на термодинамiчнi
i динамiчнi характеристики цих кристалiв. В данiй роботi на осно-
вi розширеної протонної моделi роботи [1] шляхом врахування лi-
нiйних за деформацiями ε4, ε6 внескiв в енергiю протонної системи
розраховано поперечнi термодинамiчнi характеристики i швидкостi
поширення звукових хвиль.

2. Гамiльтонiан кристалу CsH2PO4

Розглянемо систему протонiв у кристалi CsH2PO4, що рухаються
на O-H...O зв’язках, що утворюють зигзагоподiбнi ланцюги вздовж
b-осi кристалу. В ролi примiтивної комiрки гратки Браве виберемо
елементарну комiрку, проекцiя атомiв якої у площинi [001] наведена
на рис.1, що є розширеною вiдносно природних комiрок. Цю комiр-
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Рис. 1. Примiтивна комiрка кристалу CsH2PO4.
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ку утворюють два ланцюжки, кожний з яких мiстить два сусiднi
тетраедри PO4 разом iз двома короткими водневими зв’язками, що
вiдносяться до одного з них (тетраедра типу "А"). Водневi зв’язки,
якi пiдходять до другого тетраедра (типу "В"), належать двом най-
ближчим структурним елементам, якi його оточують.

Гамiльтонiан протонної системи CsH2PO4 з врахуванням коротк-
осяжних i далекосяжних взаємодiй, спонтанних деформацiй εi, ε5 [3]
та при прикладаннi зовнiшнiх електричних полiв E1 i E3 вздовж
кристалографiчних осей a i c i одновiсних напруг σ4 = σyz, σ6 = σxy
у площинах [100] або [001] пiд кутом π

4 до осей i якi iндукують де-
формацiї ε4 = εyz, ε6 = εxy, має наступний вигляд:

Ĥ = Nv2U13seed + Ĥ13short + Ĥ13MF − (2.1)

−
∑

q

(µ1E1 + µ3E3)

(

−
σ
(1)
q1

2
+
σ
(1)
q2

2
−
σ
(2)
q1

2
+
σ
(2)
q2

2

)

,

де v2 – об’єм розширеної примiтивної комiрки,N – загальна кiлькiсть
примiтивних комiрок гратки Браве, σ(l)

qf – z-компонента оператора
псевдоспiна, що вiдповiдає протону, який знаходиться в q-iй комiрцi
на f -ому зв’язку (f = 1, 2) l-го ланцюжка. Власнi значення операто-

ра σ(l)
qf = ±1 вiдповiдають двом можливим положенням протона на

водневому зв’язку, µ1, µ3 – проекцiї ефективного дипольного момен-
ту на осi a i c, причому µ1 = −µ11 = µ12, µ3 = −µ31 = µ32. Ланцюжки
l = 1 утворюють пiдгратку “a”, а ланцюжки l = 2 – пiдгратку “b”.

"Затравочна"енергiя виражається через деформацiї εi, εj (j =
4, 5, 6) та електричнi поля E1 i E3 i складається iз пружної, п’єзоеле-
ктричної i дiелектричної частин:

U13seed =
1

2

3
∑

i,i′

cE0
ii′ εiεi′ +

3
∑

i=1

cE0
i5 εiε5 +

1

2
cE0
55 ε

2
5 +

+
1

2
cE0
44 ε

2
4 +

1

2
cE0
66 ε

2
6 +

1

2
cE0
46 ε4ε6 −

−e014ε4E1 − e016ε6E1 − e034ε4E3 − e036ε6E3 −

−
1

2
χε011E

2
1 −

1

2
χε033E

2
3 −

1

2
χε013E1E3, (2.2)

де cE0
ii′ , cE0

i5 , cE0
55 , cE0

jj , e013, χ
E0
11 – "затравочнi"пружнi сталi, коефiцiєнт

п’єзоелектричної напруги i дiелектрична сприйнятливiсть механiчно
затиснутого кристалу.
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Гамiльтонiан короткосяжних взаємодiй

Ĥ13short = −2w13

∑

qq′

(

σ
(1)
q1

2

σ
(1)
q2

2
+
σ
(2)
q1

2

σ
(2)
q2

2

)

(

δRqRq′
+ δRq+r,Rq′

)

.

(2.3)
Перший символ Кронекера вiдповiдає взаємодiї протонiв взаємо-

дiї протонiв у ланцюжках поблизу тетраедрiв типу “А”, а другий –
поблизу тетраедрiв типу “В”, r – радiус-вектор вiдносного положення
протонного зв’язку в комiрцi. Величина w1 отримується в результатi
розкладу короткосяжної взаємодiї w в ряд за деформацiями εi, εj,
обмежуючись лiнiйними доданками:

w13 = w +
3
∑

i=1

δ2iεi + δ5ε5 + δ4ε4 + δ6ε6 = w2 + δ4ε4 + δ6ε6. (2.4)

Ĥ13MF – гамiльтонiан середнього поля за далекосяжними диполь-
дипольними взаємодiями та непрямими (через коливання гратки)
мiжпротонними взаємодiями:

Ĥ13MF =
1

2

∑

qq′

ff′

2
∑

l=1

J llff ′(qq′)
〈σ

(l)
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2
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(l)
q′f ′〉

2
−
∑

qq′

ff′

2
∑

l=1

J llff ′(qq′)
〈σ

(l)
q′f ′〉

2

σ
(l)
qf

2
+

(2.5)

+
1

2

∑

qq′

ff′

∑

l=1

K ll′

ff ′(qq′)
〈σ

(l)
qf 〉

2

〈σ
(l′)
q′f ′〉

2
−
∑

qq′

ff′

∑

ll′

K ll′

ff ′(qq′)
〈σ

(l′)
q′f ′〉

2

σ
(l)
qf

2
,

де першi два доданки описують ефективну далекосяжну взаємодiю
мiж протонами пiдгратки “a” або “b”, а два наступнi – мiж протонами
пiдграток “a” i “b”.

Враховуючи, що унарнi функцiї протонiв

〈σ
(1)
q1 〉 = 〈σ

(2)
q1 〉 = η

(1)
1 , 〈σ

(1)
q2 〉 = 〈σ

(2)
q2 〉 = η

(1)
2 (2.6)

i розкладаючи константи далекосяжних взаємодiй мiж протонами в
ряд за деформацiями εi, обмежуючись лiнiйними доданками:

J llff ′ = J +

3
∑

i=1

ψiεi + ψ5ε5 + ψ4ε4 + ψ6ε6,

K ll′

11 = K1 +

3
∑

i=1

ϕ1iεi + ϕ15ε5 + ϕ14ε4 + ϕ16ε6,
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K ll′

12 = K2 +

3
∑

i=1

ϕ2iεi + ϕ25ε5 − ϕ24ε4 − ϕ26ε6,

K ll′

21 = K2 +

3
∑

i=1

ϕ2iεi + ϕ25ε5 + ϕ24ε4 + ϕ24ε6,

K ll′

22 = K1 +

3
∑

i=1

ϕ1iεi + ϕ15ε5 − ϕ14ε4 − ϕ16ε6,

де J llff ′ =
∑

Rq−Rq′

J llff ′(qq′), K ll′

ff ′ =
∑

Rq−Rq′

K ll′

ff ′(qq′) – фур’є-образи

констант далекосяжних взаємодiй, отримуємо гамiльтонiан Ĥ13MF у
такому виглядi:

Ĥ13MF = NH0
13MF + Ĥ13. (2.7)

де

Ĥ
(0)
13MF = ν1+

(

η
(1)
1

)2
+ ν1−

(

η
(1)
2

)2
+ (ν2+ + ν2−)η

(1)
1 η

(1)
2 , (2.8)

Ĥ13 = −[2ν1+η
(1)
1 + 2ν2−η

(1)
2 ]

(

σ
(1)
1

2
+
σ
(2)
1

2

)

−

−[2ν2+η
(1)
1 + 2ν1−η

(1)
2 ]

(

σ
(1)
1

2
+
σ
(2)
1

2

)

.

Тут використанi такi позначення

ν1+ = ν1 +
1

4
(ψ4 + ϕ14)ε4 +

1

4
(ψ6 + ϕ16)ε6,

ν1− = ν1 +
1

4
(ψ4 − ϕ14)ε4 +

1

4
(ψ6 − ϕ16)ε6,

ν2+ = ν2 +
1

4
(ψ4 + ϕ24)ε4 +

1

4
(ψ6 + ϕ26)ε6,

ν2− = ν2 +
1

4
(ψ4 − ϕ24)ε4 +

1

4
(ψ6 − ϕ26)ε6, (2.9)

де

ν1 =
1

4

[

(J +K1) +
∑

i

(ψi + ϕ1i)εi + (ψ5 + ϕ15)ε5

]

,

ν2 =
1

4

[

(J +K2) +
∑

i

(ψi + ϕ2i)εi + (ψ5 + ϕ25)ε5

]

.
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При розрахунку термодинамiчних i динамiчних характеристик
сегнетоактивних сполук типу CsH2PO4 використаємо наближення
двочастинкового кластера (НДК). Термодинамiчний потенцiал у на-
ближеннi двочастинкового кластера:

G13 = Nv2U13seed +NH0
13MF −

−kBT
∑

q

{

1

2
ln Spe−βĤ

(2)
qA13 +

1

2
ln Spe−βĤ

(2)
qB13− (2.10)

−
1

2
ln Spe−βĤ

(1)1
q13 −

1

2
ln Spe−βĤ

(1)2
q13

}

−Nv2
∑

i

σjεj,

а двочастинковий i одночастинковий гамiльтонiани мають наступний
вигляд:

Ĥ
(2)
qA13 = −2w13

(

σ
(1)
q1

2

σ
(1)
q2

2
+
σ
(2)
q1

2

σ
(2)
q2

2

)

−

−
y11

β

(

σ
(1)
q1

2
+
σ
(2)
q1

2

)

−
y21

β

(

σ
(1)
q2

2
+
σ
(2)
q2

2

)

, (2.11)

Ĥ
(1)1
q13 = −

ȳ11

β

(

σ
(1)
q1

2
+
σ
(2)
q1

2

)

, Ĥ
(1)2
q13 = −

ȳ21

β

(

σ
(1)
q2

2
+
σ
(2)
q2

2

)

, (2.12)

де використанi такi позначення:

y11 = −β∆11 + 2βν1+η
(1)
1 + 2βν2−η

(1)
2 + βµ1E1 + βµ3E3,

y21 = −β∆21 + 2βν2+η
(1)
1 + 2βν1−η

(1)
2 − βµ1E1 − βµ3E3,

ȳ11 = −β∆11 + y11, ȳ21 = −β∆21 + y21.

Тут ∆f1 – ефективне поле, створене сусiднiми зв’язками поза гра-
ницями кластера. У кластерному наближеннi поля ∆f1 визначаємо
з умови самоузгодження: середнє значення псевдоспiна не повинно
залежати вiд того, за яким розподiлом Гiббса (з двочастинковим або
одночастинковим гамiльтонiаном) воно розраховано:

Spσ
(l)
qf e

−βĤ
(2)
qA13

Sp e−βĤ
(2)
qA13

=
Spσ

(l)
qf e

−βĤ
(1)l
q13

Sp e−βĤ
(1)l
q13

. (2.13)

Тодi з (2.13) i враховуючи (2.11) i (2.12), отримуємо вирази для
унарних функцiй розподiлу протонiв:

η
(1)
1 =

1

D13

[

sh(y11 + y21) + a213sh(y11 − y21) + 2a13shy11
]

= th
ȳ11

2
,
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η
(1)
2 =

1

D13

[

sh(y11 + y21)− a213sh(y11 − y21) + 2a13shy21
]

= th
ȳ21

2
,

(2.14)
Тут використанi такi позначення:

D13 = ch(y11 + y21) + a213ch(y11 − y21) + 2a13(chy11 + chy21) +

+1 + a213,

a13 = e−βw13 .

Виключаючи параметр ∆f1, маємо

y11 =
1

2
ln

1 + η
(1)
1

1− η
(1)
1

+ 2βν1+η
(1)
1 + 2βν2−η

(1)
2 + βµ1E1 + βµ3E3,

y21 =
1

2
ln

1 + η
(1)
2

1− η
(1)
2

+ 2βν2+η
(1)
1 + 2βν1−η

(1)
2 − βµ1E1 − βµ3E3.

При E1 = 0 i σj = 0

η̃(1) = η
(1)x
13j = η

(1)x
24j =

shỹ

a2 + chỹ
,

де

ỹ =
1

2
ln

1 + η̃(1)

1− η̃(1)
+ β(ν +

∑

i

ψiεi + ψ5ε5)η̃
(1),

ν =
1

4
(2J +K1 +K2), ψi =

1

4

[

2ψ1i + (ϕ1i + ϕ2i)
]

,

ψ5 =
1

4

[

2ψ15 + (ϕ15 + ϕ25)
]

.

3. Статичнi поперечнi дiелектричнi, п’єзоелект-

ричнi, пружнi характеристики CsH2PO4

Розрахувавши власнi значення дво- i одночастинкових гамiльтонi-
анiв, запишемо термодинамiчний потенцiал (2.10) в розрахунку на
одну примiтивну комiрку в такому виглядi:

g13 = v2U13 − 2kBT ln 2− 2(w +

3
∑

i=1

δiεi +

6
∑

j=4

δjεj) +

+ν1+
(

η
(1)
1

)2
+ ν1−

(

η
(1)
2

)2
+ (ν2+ + ν2−)η

(1)
2 η

(1)
2 −

ICMP–11–19U 7

−T ln
[

1−
(

η
(1)
1

)2
]

− T ln
[

1−
(

η
(1)
2

)2
]

− (3.1)

−2T lnD13 − v2





3
∑

i=1

σiεi +

6
∑

j=4

σjεj



 .

Використовуючи рiвняння рiвноваги

1

v2

(

∂g13

∂εi

)

E1

= 0,
1

v2

(

∂g13

∂εj

)

E1

= 0,

1

v2

(

∂g13

∂εi

)

E3

= 0,
1

v2

(

∂g13

∂εj

)

E3

= 0, (3.2)

1

v2

(

∂g13

∂E1

)

εi

= −P1,
1

v2

(

∂g13

∂E3

)

εi

= −P3,

отримуємо рiвняння для деформацiй εi, εj i поляризацiй P1 i P2:

σi = cE0
i1 ε1 + cE0

i2 ε2 + cE0
i3 ε3 + cE0

i5 ε5 −

−
2δi
v2

+
4δia13
v2D13

[

a13ch(y11 − y21) + chy11 + chy21) + a13
]

−

−
1

4v2
(ψi + ϕ1i)

[

(

η
(1)
1

)2
+
(

η
(1)
2

)2
]

−
1

2v2
(ψi + ϕ2i)η

(1)
1 η

(1)
2 ,

σ5 = cE0
15 ε1 + cE0

25 ε2 + cE0
35 ε3 + cE0

55 ε5 −

−
2δ5
v2

+
4δ5a13
v2D13

[

a13ch(y11 − y21) + chy11 + chy21) + a13
]

−

−
1

4v2
(ψ5 + ϕ15)

[

(

η
(1)
1

)2
+
(

η
(1)
2

)2
]

−
1

2v2
(ψ5 + ϕ25)η

(1)
1 η

(1)
2 ,

σ4 = cE0
44 ε4 + cE0

46 ε6 − e014E1 − e016E3 − (3.3)

−
2δ4
v2

+
4δ4a13
v2D13

[

a13ch(y11 − y21) + chy11 + chy21) + a13
]

−

−
1

4v2
(ψ4 + ϕ14)η

(1)2
1 −

1

4v2
(ψ4 − ϕ14)η

(1)2
2 −

−
1

2v2
[(ψ4 − ϕ24) + (ψ4 + ϕ24)] η

(1)
1 η

(1)
2 ,

σ6 = cE0
46 ε4 + cE0

66 ε6 − e034E1 − e036E3 −

−
2δ6
v2

+
4δ6a13
v2D13

[

a13ch(y11 − y21) + chy11 + chy21) + a13
]

−

−
1

4v2
(ψ6 + ϕ16)η

(1)2
1 −

1

4v2
(ψ6 − ϕ16)η

(1)2
2 −
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−
1

2v2
[(ψ6 − ϕ26) + (ψ6 + ϕ26)] η

(1)
1 η

(1)
2 ,

P1 = e014ε4 + e016ε4 + χε011E1 + χε013E3 +
µ1

v2

(

η
(1)
1 − η

(1)
2

)

,

P3 = e034ε4 + e036ε4 + χε013E1 + χε033E3 +
µ3

v2

(

η
(1)
1 − η

(1)
2

)

, (3.4)

На основi виразiв (3.3)–(3.4) розрахуємо поперечнi термодинамi-
чнi характеристики кристалу CsH2PO4.

Iзотермiчнi статичнi сприйнятливостi механiчно затиснутого кри-
сталу мають такий вигляд:

χεT11 (0) = χε011 +
µ2
1

v2
β

a2

a2 + chỹ − a2ϕ
η
a
,

χεT33 (0) = χε033 +
µ2
3

v2
β

a2

a2 + chỹ − a2ϕ
η
a
, (3.5)

де

ϕηa =
1

1−
(

η̃(1)
)2 + β(νa +

∑

i

ϕiaεi + ϕ5aε5),

νa =
1

4
(K1 −K2), ϕia =

1

4
(ϕ1i − ϕ2i), ϕja =

1

4
(ϕ1j − ϕ2j).

Iзотермiчнi коефiцiєнти п’єзоелектричної напруги отриманi в та-
кому виглядi:

eT14 = e014 +
µ1

v2
β

ϕ4aa2

a2 + chỹ − a2ϕ
η
a
η̃(1),

eT16 = e016 +
µ1

v2
β

ϕ6aa2

a2 + chỹ − a2ϕ
η
a
η̃(1),

eT34 = e034 +
µ3

v2
β

ϕ4aa2

a2 + chỹ − a2ϕ
η
a
η̃(1), (3.6)

eT36 = e036 +
µ3

v2
β

ϕ6aa2

a2 + chỹ − a2ϕ
η
a
η̃(1).

Розрахунок пружних сталих при сталому полi дає наступний ре-
зультат:

cEij = cE0
ij −

4βδiδj
v2

a2chỹ

(a2 + chỹ)2
−

−
4βη̃(1)2

v2(a2 + chỹ − ϕ
η
cκ)

{

δiδj
2a22ϕ

η
c

a2 + chỹ
−

1

2
ψiψ

2
jκ + (δjψi + δiψj)a2

}

−

−ϕiaϕja
β

2v2

a2η̃
(1)2

a+ chỹ − ϕ
η
aa2

,
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де

κ = chỹ − η̃(1)shỹ,

ϕηc =
1

1− η̃(1)2
+ β(ν +

∑

i

ψiεi + ψ5ε5).

Iншi дiелектричнi, п’єзоелектричнi i пружнi характеристики
CsH2PO4 отримуємо на основi розрахованих вище спiввiдношень.
Зокрема, iзотермiчнi податливостi при сталому полi

sE44 =
1

cE44
, sE66 =

1

cE66
; (3.7)

iзотермiчнi сталi п’єзоелектричної деформацiї

dT14 = sE44e
T
14, d

T
16 = sE66e

T
16; (3.8)

iзотермiчнi сталi п’єзоелектричної напруги

hT14 =
eT14
χεT11

, hT16 =
eT16
χε11

,

hT34 =
eT36
χεT22

, hT36 =
eT36
χε22

; (3.9)

iзотермiчнi коефiцiєнти п’єзоелектричної деформацiї

gT14 = sP44h
T
14, g

T
16 = sP44h

T
16,

gT34 = sP66h
T
34, g

T
36 = sP66h

T
36; (3.10)

iзотермiчнi дiелектричнi сприйнятливостi вiльного кристалу

χσT11 = χεT11 + eT14d
T
14 + eT16d

T
16,

χσT33 = χεT33 + eT34d
T
34 + eT36d

T
36. (3.11)

Використовуючи рiвняння Крiстофеля [4–6], яке описує пошире-
ння ультразвукових хвиль в анiзотропних середовищах, тензор пру-
жних коефiцiєнтiв для точкових груп 2/m та 2, можна отримати
секулярнi рiвняння для випадкiв поширення ультразвукових хвиль
вздовж осей X та Y . Коренi цих рiвнянь визначають зв’язок мiж
швидкостями vi та модулями пружностi cij [7, 8]:

2ρv21(E ‖ X, k ‖ X) = c11 + c55 +
√

(c11 − c55)2 + 4c215,
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ρv22(E ‖ Y, k ‖ X) = c66,

2ρv23(E ‖ Z, k ‖ X) = c11 + c55 −
√

(c11 − c55)2 + 4c215,

ρv24(E ‖ Y, k ‖ Y ) = c22,

ρv28(E ‖ Y, k ‖ Z) = c44,

2ρv210(E ‖ XZ, k ‖ Y ) = c44 + c66 −
√

(c44 − c66)2 + 4c246,

2ρv211(E ‖ XZ, k ‖ Y ) = c44 + c66 +
√

(c44 − c66)2 + 4c246 .

4. Порiвняння числових розрахункiв з експери-

ментальними даними. Обговорення отриманих

результатiв

Перед тим, як перейти до обговорення на основi розвиненої теорiї
експериментальних даних, вiдзначимо, що ця теорiя, строго кажучи,
справедлива для дейтерованих квазiодновимiрних сегнетоелектри-
кiв. Термодинамiчнi i динамiчнi властивостi сегнетоелектрикiв з во-
дневими зв’язками з врахуванням тунелювання Ω суттєво визнача-
ються ефектним параметром тунелювання Ω̄, який перенормований
короткосяжними взаємодiями [9]. При цьому Ω̄ ≪ Ω, тобто має мiсце
суттєве пригнiчення тунелювання короткодiючими взаємодiями. Да-
лi вважатимемо, що запропонована нами теорiя справедлива i для
кристалу CsH2PO4.

Для кiлькiсної оцiнки температурних залежностей вiдповiдних
фiзичних характеристик кристалу CsH2PO4, отриманих у рамках
запропонованої теорiї, необхiдно задати значення таких параметрiв:

- параметрiв двочастинкового кластера w;

- параметрiв далекосяжних взаємодiй ν, νa;

- ефективних дипольних моментiв µ1, µ3;

- деформацiйних потенцiалiв δi, δj , ψi, ψj , ϕi, ϕj ;

- “затравочних” дiелектричних сприйнятливостей χε011, χ
ε0
33;

- “затравочних” пружних сталих cE0
ij ;

Серед наведених вище параметрiв є i параметри, якi описують
поздовжнi фiзичнi характеристики кристалу CsH2PO4. Їх значення
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приведено в [1]. Параметри, якi необхiднi для опису поперечних ха-
рактеристик, визначаються з умови найкращого узгодження отрима-
них нами теоретичних результатiв з вiдповiдними експерименталь-
ними даними.

Об’єм примiтивної комiрки Cs(H1−xDx)2PO4 взято рiвним v2 =
0, 467 · 10−21 см3, а ρ = 3.22 г/см3.

Отриманий таким чином оцiночний набiр параметрiв наведено в
табл. 1.

Табл. 1. Набiр параметрiв теорiї для кристалiв CsH2PO4

Tc
w
kB

ν
kB

νa
kB

µ1, 10−18 µ3, 10−18 χε011 χε033
(K) (K) (K) (K) (esu · cm) (esu · cm)
156 660 2.19 100 0.54 0.54 2.6 1.1

δ1
kB

δ2
kB

δ3
kB

δ5
kB

ψ1

kB

ψ2

kB

ψ3

kB

ψ5

kB

(K) (K) (K) (K) (K) (K) (K) (K)
108 -1450 350 -450 129.6 69.4 189 26

“Затравочнi” e014 = e016 = e034 = e036 = 0 esu
cm2 ,

c0E11 = 28, 83 · 1010 dyn
cm2 , cE0

12 = 11, 4 · 1010 dyn
cm2 , cE0

13 = 42, 87 · 1010 dyn
cm2 ,

cE0
22 = 26, 67 · 1010 dyn

cm2 , cE0
23 = 14, 5 · 1010 dyn

cm2 , cE0
33 = 65, 45 · 1010 dyn

cm2 ,
cE0
15 = 5, 13 · 1010 dyn

cm2 , cE0
25 = 8, 4 · 1010 dyn

cm2 , cE0
35 = 7, 50 · 1010 dyn

cm2 ,
cE0
55 = 5, 20 · 1010 dyn

cm2 , cE0
44 = 8, 10 · 1010 dyn

cm2 , cE0
66 = 9, 17 · 1010 dyn

cm2 ,
cE0
46 = −2, 25 · 1010 dyn

cm2 .
δ4
kB

= δ6
kB

= ψ4

kB
= ψ6

kB
= ϕ1

kB
= ϕ2

kB
= ϕ3

kB
= ϕ4

kB
= ϕ5

kB
= ϕ6

kB
= 100K.

На рис.2 наведенi розрахованi температурнi залежностi дiеле-
ктричних проникностей ε11 i ε33 кристалу CsH2PO4 i експеримен-
тальнi данi [10]. Як видно з цього рисунка, цi проникностi зi змi-
ною температури практично не змiнюються. Вiдзначимо, що внесок
у поперечну дiелектричну проникнiсть вiд впорядкування протонiв
на зв’язках є значно менший, порiвняно iз затравочним.

Розрахунок показує, що п’єзоелектричнi коефiцiєнти e14, e16, e34,
e36 зростають в сегнетоелектричнiй фазi при ростi температури, до-
сягаючи максимуму i рiзко зменшуються до нуля при T = Tc. Однак,
максимальне значення e14 − e014 дуже мале (≈ 5 esu

cm2 ).
На рис. 3 зображено температурну залежнiсть пружних сталих

cE44, c
E
66, c

E
46. Слiд вiдзначити, що протонний вклад в цi характери-

стики є дуже малий. В сегнетофазi при наближеннi до температури
переходу cEij зменшується, досягаючи мiнiмуму при T = Tc i при цiй
температурi стрибкоподiбно значення cEij зростає i при наступному
ростi температури cEij незначно зменшується.
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Рис. 2. Температурна залежнiсть дiелектричних проникностей ε11 i
ε33 кристалу CsH2PO4, ◦ – [10].
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Рис. 3. Температурна залежнiсть пружних сталих cE44, c
E
66, c

E
46 кри-

сталу CsH2PO4, △ – [7].

На рис.4 i в збiльшеному масштабi на рис.5, 6 наведенi розрахова-
нi температурнi залежностi швидкостей поширення звукових хвиль
в кристалi CsH2PO4, а також експериментальнi данi для кристалу
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Cs(H0.06D0.94)2PO4. Отримано якiсно подiбний температурний хiд
швидкостей звукових хвиль vi цих кристалiв.
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11
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Рис. 4. Температурна залежнiсть швидкостей звуку vi кристалу
CsH2PO4. Експериментальнi данi [8]: ◦ – v1, � – v4, ⋄ – v11, △ –
v3.
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Рис. 5. Температурна залежнiсть швидкостей звуку vi кристалу
CsH2PO4. Експериментальнi данi [8]: ◦ – v1, � – v4.
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Рис. 6. Температурна залежнiсть швидкостей звуку vi кристалу
CsH2PO4. Експериментальнi данi [8]: ⋄ – v11, △ – v3.

5. Висновки

В цiй роботi на основi запропонованої моделi отриманi вирази для
поперечних статичних дiелектричних, п’єзоелектричних та пружних
характеристик кристалiв типу CsH2PO4. Проведено грунтовний чи-
словий аналiз отриманих характеристик. Встановлено, що протонна
пiдсистема дає малий внесок у цi характеристики сегнетоелектрикiв
типу CsH2PO4. Накладання внеску у пружнi сталi вiд впорядкува-
ння протонiв на "затравочнi"сталi призводить до появи мiнiмуму в
точцi переходу, iснування якого непрямо пiдтверджується темпера-
турним ходом швидкостей поширення звукових хвиль.

Для порiвняння розрахованих швидкостей поширення звукових
хвиль з експериментальними даними [8] необхiдна iнформацiя про
"затравочнi"пружнi сталi cEij для частково дейтерованих кристалiв
типу CsH2PO4.
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