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ВПЛИВ НАПРУГ 𝜎5, 𝜎6 I ЕЛЕКТРИЧНОГО
ПОЛЯ 𝐸1 НА ТЕРМОДИНАМIЧНI ХАРАКТЕРИСТИКИ
СЕГНЕТОАКТИВНИХ МАТЕРIАЛIВ GPIУДК 539

Для дослiдження ефектiв, що виникають пiд дiєю зовнiшнiх зсувних напруг 𝜎5, 𝜎6 i
електричного поля 𝐸1, використано модифiковану модель кристала GPI шляхом враху-
вання п’єзоелектричного зв’язку структурних елементiв, якi впорядковуються, з де-
формацiями 𝜀𝑗. В наближеннi двочастинкового кластера розраховано вектори поляриза-
цiї та компоненти тензора статичної дiелектричної проникностi механiчно затисну-
того кристала, їх п’єзоелектричнi та тепловi характеристики. Дослiджено одночасну
дiю напруги 𝜎5 i поля 𝐸1, а також напруги 𝜎6 i поля 𝐸1 на фазовий перехiд та фiзичнi
характеристики кристала.
К люч о в i с л о в а: сегнетоелектрики, фазовий перехiд, дiелектрична проникнiсть, п’є-
зомодулi, зсувна напруга.

1. Вступ

Вивчення ефектiв, якi виникають при дiї меха-
нiчних напруг i зовнiшнього електричного поля,
є однiєю з актуальних проблем фiзики сегнето-
активних сполук, зокрема для кристала фосфiту
глiцину (glicinium phosphite – GPI), що належить
до сегнетоактивних матерiалiв з водневими зв’яз-
ками [1].

Експериментальне дослiдження впливу попере-
чного електричного поля 𝐸1 на дiелектричну про-
никнiсть 𝜀33 кристала GPI виконане авторами ро-
бiт [2, 3]. Було показано, що пiд впливом поля 𝐸1

має мiсце пониження температури сегнетоелектри-
чного фазового переходу.

Модель деформованого кристала GPI на основi
протонної моделi [3] було створено в роботi [5], яка
враховує п’єзоелектричний зв’язок протонної i ґра-
ткової пiдсистем. На основi цiєї моделi в роботi [6]
було дослiджено вплив поперечних електричних
полiв 𝐸1 i 𝐸3 на дiелектричнi i п’єзоелектричнi
властивостi GPI. Було кiлькiсно правильно описа-
но згаданi вище експериментальнi данi [3] для тем-
пературної залежностi 𝜀33 за наявностi поля 𝐸3.
Було виявлено, що вплив поля 𝐸1 якiсно подiбний
до впливу поля 𝐸3, але на порядок слабший.
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В роботi [7] модифiковано модель GPI [5] на ви-
падок прикладання зсувних напруг 𝜎4, 𝜎5 i 𝜎6 до
кристала GPI при вiдсутностi електричного поля.
Було отримано, що пiд впливом зсувних напруг 𝜎4
або 𝜎6 в сегнетофазi виникають компоненти спон-
танної поляризацiї вздовж осей OX i OZ, а попере-
чнi проникностi 𝜀11 i 𝜀33 прямують до безмежностi
в точцi 𝑇𝑐. При цьому вплив напруги 𝜎4 якiсно по-
дiбний до впливу 𝜎6.

В данiй роботi на основi запропонованої моделi
деформованого кристала GPI, яка є модифiкацiєю
моделi [4], дослiджено спiльну дiю електричного
поля 𝐸1 i напруг 𝜎5 i 𝜎6 на фазовий перехiд, тер-
модинамiчнi та статичнi дiелектричнi характери-
стики цього типу кристалiв.

2. Гамiльтонiан моделi

Розглянемо систему протонiв у GPI, що рухаються
на O–H ... O зв’язках, що утворюють зигзагоподi-
бнi ланцюги вздовж 𝑐-осi кристала. Припишемо
протонам на зв’язках дипольнi моменти d𝑞𝑓 (𝑓 =
= 1, ..., 4). У сегнетоелектричнiй фазi дипольнi мо-
менти взаємно компенсуються (d𝑞1 з d𝑞3, d𝑞2 з
d𝑞4) у напрямках Z та X, i одночасно додаються
у напрямку Y, породжуючи спонтанну поляриза-
цiю. Вектори d𝑞𝑓 орiєнтованi пiд певними кута-
ми до кристалографiчних осей i мають поздовжню
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Рис. 1. Орiєнтацiї векторiв d𝑞𝑓 у примiтивнiй комiрцi 𝑅𝑠

у сегнетоелектричнiй фазi

i поперечну компоненти по вiдношенню до 𝑏-осi
(рис. 1).

Гамiльтонiан протонної системи GPI складає-
ться iз “затравної” i псевдоспiнової частин. “За-
травна” енергiя 𝑈seed вiдповiдає ґратцi важких iо-
нiв i явно не залежить вiд конфiгурацiї протонної
пiдсистеми. Псевдоспiнова частина враховує коро-
ткосяжнi �̂�short i далекосяжнi �̂�MF взаємодiї про-
тонiв поблизу тетраедрiв HPO3, а також ефектив-
ну взаємодiю з електричними полями 𝐸1, 𝐸2 i 𝐸3.
Отже,

�̂� = 𝑁𝑈seed + �̂�short + �̂�MF + �̂�𝐸 , (1)

де 𝑁 – загальна кiлькiсть примiтивних комiрок
ґратки Браве.
𝑈seed – затравна енергiя, яка включає в себе пру-

жну, п’єзоелектричну i дiелектричну частини, що
виражаються через електричнi поля 𝐸𝑖 (𝑖 = 1, 2, 3)
та деформацiї 𝜀𝑗 (𝑗 = 1, 2, 3, 4, 5, 6). Параметри
𝑐𝐸0
𝑗𝑗 (𝑇 ), 𝑒0𝑖𝑗 , 𝜒𝜀0

𝑖𝑗 – т.зв. затравнi пружнi сталi кое-
фiцiєнти п’єзоелектричної напруги та дiелектричнi
сприйнятливостi, 𝑣 – об’єм примiтивної комiрки:

𝑈seed = 𝑣

(︃
1

2

3∑︁
𝑖,𝑖′=1

𝑐𝐸0
𝑖𝑖′ (𝑇 )𝜀𝑖𝜀𝑖′ +

3∑︁
𝑖=1

𝑐𝐸0
𝑖5 (𝑇 )𝜀𝑖𝜀5 +

+
1

2
𝑐𝐸0
44 (𝑇 )𝜀

2
4 +

1

2
𝑐𝐸0
66 (𝑇 )𝜀

2
6 + 𝑐𝐸0

46 (𝑇 )𝜀4𝜀6 −

−
3∑︁

𝑖=1

𝑒02𝑖𝜀𝑖𝐸2 − 𝑒025𝜀5𝐸2 − 𝑒014𝜀4𝐸1 −

− 𝑒016𝜀6𝐸1 − 𝑒034𝜀4𝐸3 − 𝑒036𝜀6𝐸3 −

− 1

2
𝜒𝜀0
11𝐸

2
1 − 1

2
𝜒𝜀0
22𝐸

2
2 − 1

2
𝜒𝜀0
33𝐸

2
3 − 𝜒𝜀0

31𝐸3𝐸1

)︃
. (2)

�̂�short = −2
∑︁
𝑞𝑞′

(︁
𝑤1
𝜎𝑞1
2

𝜎𝑞2
2

+ 𝑤2
𝜎𝑞3
2

𝜎𝑞4
2

)︁
×

×
(︁
𝛿R𝑞R𝑞′ + 𝛿R𝑞+Rc,R𝑞′

)︁
. (3)

У (3) 𝜎𝑞𝑓 – z -компонента оператора псевдоспiна,
який знаходиться в 𝑞-й комiрцi на 𝑓 -му зв’язку
(𝑓 = 1, 2, 3, 4). Перший символ Кронекера вiдпо-
вiдає взаємодiї протонiв у ланцюжках поблизу те-
траедрiв HPO3 типу “I”, а другий – поблизу тетрае-
дрiв типу “II”, Rc – радiус-вектор ґратки вздовж с-
осi. Внески у конфiгурацiйну енергiю вiд взаємодiї
мiж протонами навколо тетраедрiв рiзних типiв,
як i середнi значення псевдоспiнiв ⟨𝜎𝑞𝑓 ⟩, що вiдно-
сяться до тетраедрiв рiзних типiв, є однаковими.
Величини 𝑤1, 𝑤2, якi описують короткосяжнi вза-
ємодiї протонiв у ланцюжках, розкладаємо в ряд
за деформацiями 𝜀𝑗 , обмежуючись лiнiйними до-
данками:

𝑤1,2 = 𝑤0+
∑︁
𝑙

𝛿𝑙𝜀𝑙± 𝛿4𝜀4± 𝛿6𝜀6 (𝑙 = 1, 2, 3, 5). (4)

Гамiльтонiан середнього поля �̂�MF за далек-
осяжними диполь-дипольними взаємодiями та не-
прямими (через коливання ґратки) мiжпротонни-
ми взаємодiями �̂�MF, враховуючи розклад фур’є-
образiв констант взаємодiй 𝐽𝑓𝑓 ′ =

∑︀
𝑞′ 𝐽𝑓𝑓 ′(𝑞𝑞′)

при q = 0, у ряд за деформацiями 𝜀𝑗 , обмежую-
чись лiнiйними членами розкладу:

𝐽 11
33

= 𝐽0
11 +

∑︁
𝑙

𝜓11𝑙𝜀𝑙 ± 𝜓114𝜀4 ± 𝜓116𝜀6,

𝐽 13
24

= 𝐽0
13
24

+
∑︁
𝑙

𝜓 13𝑙
24𝑙
𝜀𝑙 + 𝜓 134

244
𝜀4 + 𝜓 136

246
𝜀6,

𝐽 12
34

= 𝐽0
12 +

∑︁
𝑙

𝜓12𝑙𝜀𝑙 ± 𝜓124𝜀4 ± 𝜓126𝜀6,

𝐽 14
23

= 𝐽0
14 +

∑︁
𝑙

𝜓14𝑙𝜀𝑙 ± 𝜓144𝜀4 ± 𝜓146𝜀6,

𝐽 22
44

= 𝐽0
22 +

∑︁
𝑙

𝜓22𝑙𝜀𝑙 ± 𝜓224𝜀4 ± 𝜓226𝜀6,

отримуємо у такому виглядi:

�̂�MF = 𝑁𝐻0 + �̂�𝑠, (5)

де

𝐻0 =
1

8
𝐽11(𝜂

2
1 + 𝜂23) +

1

8
𝐽22(𝜂

2
2 + 𝜂24)+
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+
1

4
𝐽13𝜂1𝜂 + 𝐽24𝜂2𝜂4+

1

4
𝐽12(𝜂1𝜂2+𝜂3𝜂4)+

+
1

4
𝐽14(𝜂1𝜂4+𝜂2𝜂3) (6)

�̂�𝑠 = −
∑︁
𝑞

(︁
ℋ1

𝜎𝑞1
2

+ℋ2
𝜎𝑞2
2

+ℋ3
𝜎𝑞3
2

+ℋ4
𝜎𝑞4
2

)︁
. (7)

У (7) використанi такi позначення:

ℋ𝑓 =

4∑︁
𝑓 ′=1

1

2
𝐽𝑓𝑓 ′𝜂𝑓 ′ (𝑓 = 1–4).

Четвертий доданок в (1) �̂�𝐸 описує взаємодiю
псевдоспiнiв з електричними полями:

�̂�𝐸 =

4∑︁
𝑓=1

𝐻𝐸𝑓
𝜎𝑞𝑓
2
, (8)

𝐻𝐸1,3 = ±𝜇𝑥
13𝐸1 + 𝜇𝑦

13𝐸2 ± 𝜇𝑧
13𝐸3,

𝐻𝐸2,4 = ∓𝜇𝑥
24𝐸1 − 𝜇𝑦

24𝐸2 ± 𝜇𝑧
24𝐸3,

де 𝜇𝑥,𝑦,𝑧
13 = 𝜇𝑥,𝑦,𝑧

1 = 𝜇𝑥,𝑦,𝑧
3 , 𝜇𝑥,𝑦,𝑧

24 = 𝜇𝑥,𝑦,𝑧
2 = 𝜇𝑥,𝑦,𝑧

4 –
ефективнi дипольнi моменти в розрахунку на один
псевдоспiн.

При розрахунку термодинамiчних i динамiчних
характеристик сегнетоактивних сполук типу GPI
використаємо наближення двочастинкового кла-
стера (НДК). В цьому наближеннi термодинамi-
чний потенцiал GPI при прикладаннi зсувних на-
пруг 𝜎5,6 має такий вигляд:

𝐺 = 𝑁𝑈seed +𝑁𝐻0 −𝑁𝜐

6∑︁
𝑗=5

𝜎𝑗𝜀𝑗 −

− 𝑘B𝑇
∑︁
𝑞

⎡⎣2 ln Sp 𝑒−𝛽�̂�(2)
𝑞 −

4∑︁
𝑓=1

ln Sp 𝑒−𝛽�̂�
(1)
𝑞𝑓

⎤⎦, (9)

де �̂�(2)
𝑞 , �̂�(1)

𝑞𝑓 – двочастинковi i одночастинковi га-
мiльтонiани, що задаються такими виразами:

�̂�(2)
𝑞 = −2

(︁
𝑤1
𝜎𝑞1
2

𝜎𝑞2
2

+ 𝑤2
𝜎𝑞3
2

𝜎𝑞4
2

)︁
−

4∑︁
𝑓=1

𝑦𝑓
𝛽

𝜎𝑞𝑓
2
,

(10)

�̂�
(1)
𝑞𝑓 = −𝑦𝑓

𝛽

𝜎𝑞𝑓
2
, (11)

де використанi такi позначення:

𝑦𝑓 = 𝛽(Δ1 +ℋ𝑓 +𝐻𝐸𝑓 ), 𝑦𝑓 = 𝛽Δ𝑓 + 𝑦𝑓 .

Тут Δ𝑓 – ефективнi поля, створенi сусiднiми зв’яз-
ками поза границями кластера. У кластерному на-
ближеннi поля Δ𝑓 визначаються з умови самоузго-
дження:

Sp𝜎𝑞𝑓𝑒
−𝛽�̂�(2)

𝑞

Sp 𝑒−𝛽�̂�
(2)
𝑞

=
Sp𝜎𝑞𝑓𝑒

−𝛽�̂�
(1)
𝑞𝑓

Sp 𝑒−𝛽�̂�
(1)
𝑞𝑓

. (12)

Тодi на основi (12) отримуємо вирази для сере-
днiх значень псевдоспiна ⟨𝜎𝑞𝑓 ⟩ з двочастинковим
або одночастинковим гамiльтонiаном. Виключаю-
чи параметри Δ𝑓 , знаходимо такi спiввiдношення:

𝜂 1
3
=

1

𝐷

[︂
sinh𝑛1 ± sinh𝑛2 + 𝑎2 sinh𝑛3 ±

± 𝑎2 sinh𝑛4 + 𝑎𝑎46 sinh𝑛5 +
𝑎

𝑎46
sinh𝑛6 ∓

∓ 𝑎𝑎46 sinh𝑛7 ±
𝑎

𝑎46
sinh𝑛8

]︂
,

𝜂 2
4
=

1

𝐷

[︂
sinh𝑛1 ± sinh𝑛2 − 𝑎2 sinh𝑛3 ∓

∓ 𝑎2 sinh𝑛4 ∓ 𝑎𝑎46 sinh𝑛5 ±
𝑎

𝑎46
sinh𝑛6 +

+ 𝑎𝑎46 sinh𝑛7 +
𝑎

𝑎46
sinh𝑛8

]︂
,

𝐷 = cosh𝑛1 + cosh𝑛2 + 𝑎2 cosh𝑛3 +

+ 𝑎2 cosh𝑛4 + 𝑎𝑎46 cosh𝑛5 +
𝑎

𝑎46
cosh𝑛6 +

+ 𝑎𝑎46 cosh𝑛7 +
𝑎

𝑎46
cosh𝑛8,

де

𝑎 = exp

[︃
−𝛽

(︃
𝑤0 +

3∑︁
𝑙=1

𝛿𝑖𝜀𝑖

)︃]︃
,

𝑎46 = exp [−𝛽 (𝛿4𝜀4 + 𝛿6𝜀6)],

𝑛1 =
1

2
(𝑦1 + 𝑦2 + 𝑦3 + 𝑦4),

𝑛2 =
1

2
(𝑦1 + 𝑦2 − 𝑦3 − 𝑦4),
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𝑛3 =
1

2
(𝑦1 − 𝑦2 + 𝑦3 − 𝑦4),

𝑛4 =
1

2
(𝑦1 − 𝑦2 − 𝑦3 + 𝑦4),

𝑛5 =
1

2
(𝑦1 − 𝑦2 + 𝑦3 + 𝑦4),

𝑛6 =
1

2
(𝑦1 + 𝑦2 + 𝑦3 − 𝑦4),

𝑛7 =
1

2
(−𝑦1 + 𝑦2 + 𝑦3 + 𝑦4),

𝑛8 =
1

2
(𝑦1 + 𝑦2 − 𝑦3 + 𝑦4),

𝑦𝑓 =
1

2
ln

1 + 𝜂𝑓
1− 𝜂𝑓

+
𝛽

2
𝐻𝑓 +

𝛽

2
𝜇𝑓E.

3. Термодинамiчнi характеристики GPI

Для отримання дiелектричних, п’єзоелектричних
i пружних характеристик GPI знайдемо на осно-
вi (9) термодинамiчний потенцiал у розрахунку на
одну комiрку:

𝑔 =
𝐺

𝑁
=𝑈seed +𝐻0−2

(︃
𝑤0+

∑︁
𝑙

𝛿𝑙𝜀𝑙

)︃
+

+2𝑘B𝑇 ln 2−𝑁𝜐

6∑︁
𝑗=5

𝜎𝑗𝜀𝑗 −
1

2
𝑘B𝑇

4∑︁
𝑓=1

ln
(︀
1− 𝜂2𝑓

)︀
−

− 2𝑘B𝑇 ln𝐷, 𝑙 = 1, 2, 3, 5. (13)

Упохiднюючи термодинамiчний потенцiал за поля-
ми 𝐸𝑖, отримуємо вирази для поляризацiй 𝑃𝑖

𝑃1 = 𝑒014𝜀4 + 𝑒016𝜀6 + 𝜒𝜀0
11𝐸1 +

+
1

2𝑣
[𝜇𝑥

13(𝜂1 − 𝜂3)− 𝜇𝑥
24(𝜂2 − 𝜂4)], (14)

𝑃2 = 𝑒021𝜀1 + 𝑒022𝜀2 + 𝑒023𝜀3 + 𝑒025𝜀5 + 𝜒𝜀0
22𝐸2 +

+
1

2𝑣
[𝜇𝑦

13(𝜂1 + 𝜂3)− 𝜇𝑦
24(𝜂2 + 𝜂4)], (15)

𝑃3 = 𝑒034𝜀4 + 𝑒066𝜀6 + 𝜒𝜀0
33𝐸3 +

+
1

2𝑣
[𝜇𝑧

13(𝜂1 − 𝜂3) + 𝜇𝑧
24(𝜂2 − 𝜂4)]. (16)

Статичнi iзотермiчнi дiелектричнi сприйнятли-
востi GPI вздовж осей для механiчно затиснутого
кристала мають такий вигляд:

𝜒𝜀
11 = 𝜒𝜀0

11 +

+
1

2𝜐
[𝜇𝑥

13(�̇�1𝐸1
− �̇�3𝐸1

)− 𝜇𝑥
24(�̇�2𝐸1

− �̇�4𝐸1
)], (17)

𝜒𝜀
22 = 𝜒𝜀0

22 +

+
1

2𝜐
[𝜇𝑦

13(�̇�1𝐸2
+ �̇�3𝐸2

)− 𝜇𝑦
24(�̇�2𝐸2

+ �̇�4𝐸2
)], (18)

𝜒𝜀
33 = 𝜒𝜀0

33 +

+
1

2𝜐
[𝜇𝑧

13(�̇�1𝐸3 − �̇�3𝐸3) + 𝜇𝑧
24(�̇�2𝐸3 − �̇�4𝐸3)]. (19)

А ˙𝜂1𝐸 , ˙𝜂3𝐸 , ˙𝜂2𝐸 , ˙𝜂4𝐸 є розв’язками такої системи
рiвнянь:⎛⎜⎜⎝
2𝐷 − κ11 −κ12 −κ13 −κ14

−κ21 2𝐷 − κ22 −κ23 −κ24

−κ31 −κ32 2𝐷 − κ33 −κ34

−κ41 −κ42 −κ43 2𝐷 − κ44

⎞⎟⎟⎠×

×

⎛⎜⎜⎜⎝
�̇�1𝐸𝛼

�̇�2𝐸𝛼

�̇�3𝐸𝛼

�̇�4𝐸𝛼

⎞⎟⎟⎟⎠ =

⎛⎜⎜⎜⎝
κ𝜒𝛼
1

κ𝜒𝛼
2

κ𝜒𝛼
3

κ𝜒𝛼
4

⎞⎟⎟⎟⎠. (20)

Тут використанi такi позначення:

κ𝑓1 = κ𝑓11(𝜙
+
1 + 𝛽𝜈+1 ) + κ𝑓12(𝛽𝜈

+
2 + 𝛽𝜈+2 )+

+κ𝑓13(𝜙
−
1 + 𝛽𝜈−1 ) + κ𝑓14𝛽(𝜈

−
2 + 𝛽𝜈−2 );

κ𝑓2 = κ𝑓12(𝜙
+
2 + 𝛽𝜈+3 ) + κ𝑓11(𝛽𝜈

+
2 + 𝛽𝜈−2 )+

+κ𝑓14(𝜙
−
2 + 𝛽𝜈−3 ) + κ𝑓13(𝛽𝜈

−
2 + 𝛽𝜈+2 ),

κ𝑓3 = κ𝑓11(𝜙
+
3 − 𝛽𝜈−1 ) + κ𝑓12(𝛽𝜈

+
2 − 𝛽𝜈+2 )−

−κ𝑓13(𝜙
−
3 − 𝛽𝜈+1 )− κ𝑓14(𝛽𝜈

−
2 − 𝛽𝜈−2 ),

κ𝑓4 = κ𝑓12(𝜙
+
4 − 𝛽𝜈−3 ) + κ𝑓11(𝛽𝜈

+
2 − 𝛽𝜈−2 )−

−κ𝑓14(𝜙
−
4 − 𝛽𝜈+3 )− κ𝑓13(𝛽𝜈

−
2 − 𝛽𝜈+2 ),

κ𝜒𝑥
𝑓 = κ𝑓13𝛽𝜇

𝑥
13 + κ𝑓15𝛽𝜇

𝑥
24,κ

𝜒𝑦
𝑓 =

= κ𝑓11𝛽𝜇
𝑦
13 + κ𝑓12𝛽𝜇

𝑦
24,κ

𝜒𝑧
𝑓 =

= κ𝑓13𝛽𝜇
𝑧
13 + κ𝑓14𝛽𝜇

𝑧
24,

𝜙±
1,3 =

1

1− 𝜂21,3
+ 𝛽𝜈±1 ,
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Вплив напруг 𝜎5, 𝜎6 i електричного поля

𝜙±
2,4 =

1

1− 𝜂22,4
+ 𝛽𝜈±3 ,

𝜙±
1,3 =

1

1− 𝜂21,3
+ 𝛽𝜈±1 ,

𝜙±
2,4 =

1

1− 𝜂22,4
+ 𝛽𝜈±3 ,

𝜈±𝑙 = 𝜈0±𝑙 +

3∑︁
𝑖=1

𝜓±
𝑙𝑖 𝜀𝑖 + 𝜓±

𝑙5𝜀5,

𝜈𝑙
± = 𝜓±

𝑙4𝜀4 + 𝜓±
𝑙6𝜀6,

𝜈0±1 =
1

4
(𝐽0

11 ± 𝐽0
13), 𝜓±

1𝑖 =
1

4
(𝜓11𝑖 ± 𝜓13𝑖),

𝜈0±2 =
1

4
(𝐽0

12 ± 𝐽0
14), 𝜓±

2𝑖 =
1

4
(𝜓12𝑖 ± 𝜓14𝑖),

𝜈0±3 =
1

4
(𝐽0

22 ± 𝐽0
24), 𝜓±

3𝑖 =
1

4
(𝜓22𝑖 ± 𝜓24𝑖),

κ 1
3 11

= (𝑙𝑐1+3 + 𝑙𝑐5+6)− 𝜂 1
3
(𝑙𝑠1+3 + 𝑙𝑠5+6),

κ 1
3 12

= (𝑙𝑐1−3 ∓ 𝑙𝑐7−8)− 𝜂 1
3
(𝑙𝑠1−3 + 𝑙𝑠7+8),

κ 1
3 13

= ±(𝑙𝑐2+4 + 𝑙𝑐7+8)− 𝜂 1
3
(𝑙𝑠2+4 − 𝑙𝑠7−8),

κ 1
3 14

= (±𝑙𝑐2−4 − 𝑙𝑐5−6)− 𝜂 1
3
(𝑙𝑠2−4 − 𝑙𝑠5−6),

κ 2
4 11

= (𝑙𝑐1−3 ∓ 𝑙𝑐5−6)− 𝜂 2
4
(𝑙𝑠1+3 + 𝑙𝑠5+6),

κ 2
4 12

= (𝑙𝑐1+3 + 𝑙𝑐7+8)− 𝜂 2
4
(𝑙𝑠1−3 + 𝑙𝑠7+8),

κ 2
4 13

= (±𝑙𝑐2−4 − 𝑙𝑐7−8)− 𝜂 2
4
(𝑙𝑠2+4 − 𝑙𝑠7−8),

κ 2
4 14

= (±𝑙𝑐2+4 ± 𝑙𝑐5+6)− 𝜂 2
4
(𝑙𝑠2−4 − 𝑙𝑠5−6),

κ 1
3 15

= (∓𝑙𝑐2−4 + 𝑙𝑐5−6)− 𝜂 1
3
(−𝑙𝑠2−4 + 𝑙𝑠5−6),

κ 2
4 15

= ∓(𝑙𝑐2+4 + 𝑙𝑐5+6) + 𝜂 2
4
(−𝑙𝑠2−4 + 𝑙𝑠5−6),

𝑙𝑐1±3=ch𝑛1±𝑎2ch𝑛3; 𝑙𝑐2±4=ch𝑛2±𝑎2ch𝑛4;

𝑙𝑐5±6=𝑎𝑎46ch𝑛5±
𝑎

𝑎46
ch𝑛6; 𝑙

𝑐
7±8=𝑎𝑎46ch𝑛7±

𝑎

𝑎46
ch𝑛8;

𝑙𝑠1±3=sh𝑛1±𝑎2sh𝑛3; 𝑙𝑠2±4=sh𝑛2±𝑎2sh𝑛4;

𝑙𝑠5±6=𝑎𝑎46sh𝑛5±
𝑎

𝑎46
sh𝑛6; 𝑙

𝑠
7±8=𝑎𝑎46sh𝑛7±

𝑎

𝑎46
sh𝑛8.

На основi спiввiдношень (14)–(16) отримуємо ви-
рази для iзотермiчних коефiцiєнтiв п’єзоелектрич-
них напруг 𝑒1𝑗 , 𝑒2𝑙, 𝑒3𝑗 GPI:

𝑒1𝑗 =

(︂
𝜕𝑃1

𝜕𝜀𝑙

)︂
𝐸1

=

= 𝑒02𝑗 +
1

2𝜐
[𝜇𝑥

13(�̇�1𝜀𝑗 − �̇�3𝜀𝑗 )− 𝜇𝑥
24(�̇�2𝜀𝑗 − �̇�4𝜀𝑗 )],

(𝑗 = 4, 6), (21)

𝑒2𝑙 =

(︂
𝜕𝑃2

𝜕𝜀𝑙

)︂
𝐸2

=

= 𝑒02𝑙 +
1

2𝑣
[𝜇𝑦

13(�̇�1𝜀𝑙 + �̇�3𝜀𝑙)− 𝜇𝑦
24(�̇�2𝜀𝑙 + �̇�4𝜀𝑙)], (22)

𝑒3𝑗 =

(︂
𝜕𝑃3

𝜕𝜀𝑗

)︂
𝐸3

=

= 𝑒03𝑗 +
1

2𝜐
[𝜇𝑧

13(�̇�1𝜀𝑗 − �̇�3𝜀𝑗 ) + 𝜇𝑧
24(�̇�2𝜀𝑗 − �̇�4𝜀𝑗 )],

(𝑗 = 4, 6). (23)

�̇�1𝜀𝑙 , �̇�2𝜀𝑙 , �̇�3𝜀𝑙 , �̇�4𝜀𝑙 є розв’язками такої системи рiв-
нянь:⎛⎜⎜⎝
2𝐷 − κ11 −κ12 −κ13 −κ14

−κ21 2𝐷 − κ22 −κ23 −κ24

−κ31 −κ32 2𝐷 − κ33 −κ34

−κ41 −κ42 −κ43 2𝐷 − κ44

⎞⎟⎟⎠×

×

⎛⎜⎜⎜⎝
�̇�1𝜀𝑙
�̇�2𝜀𝑙
�̇�3𝜀𝑙
�̇�4𝜀𝑙

⎞⎟⎟⎟⎠ =

⎛⎜⎜⎜⎝
κ𝑒𝑙
1

κ𝑒𝑙
2

κ𝑒𝑙
3

κ𝑒𝑙
4

⎞⎟⎟⎟⎠. (24)

Тут використанi такi позначення:

κ𝑒𝑙
𝑓 = 𝛽(𝜓+

1𝑙κ𝑓11 + 𝜓+
2𝑙κ𝑓12)(𝜂1 + 𝜂3)+

+𝛽(𝜓+
2𝑙κ𝑓11 + 𝜓+

3𝑙κ𝑓12)(𝜂2 + 𝜂4)+

+𝛽(𝜓−
1𝑙κ𝑓13 + 𝜓−

2𝑙κ𝑓14)(𝜂1 − 𝜂3)+

+𝛽(𝜓−
2𝑙κ𝑓13 + 𝜓−

3𝑙κ𝑓14)(𝜂2 − 𝜂4)+

+2𝛽𝛿𝑙(𝜌𝑓1 + 𝜌𝑓2),

𝜓±
1𝑙 =

1

4
(𝜓11𝑙 ± 𝜓13𝑙), 𝜓±

2𝑙 =
1

4
(𝜓12𝑙 ± 𝜓14𝑙),

𝜓±
3𝑙 =

1

4
(𝜓22𝑙 ± 𝜓24𝑙),

𝜌 1
3 1

= −2(𝑙𝑠3±4 − 𝜂 1
3
𝑙𝑐3+4),

𝜌 1
3 2

= −𝑙𝑠5+6 ± 𝑙𝑠7−8 + 𝜂 1
3
(𝑙𝑐5+6 + 𝑙𝑐7+8),

𝜌 2
4 1

= 2(𝑙𝑠3±4 + 𝜂 1
3
𝑙𝑐3+4),

𝜌 2
4 2

= ±𝑙𝑠5−6 − 𝑙𝑠7+8 + 𝜂 1
3
(𝑙𝑐5+6 + 𝑙𝑐7+8),
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𝜌 1
3 𝑗

= 𝑙𝑠5+6 ± 𝑙𝑠7−8 + 𝜂 1
3
(𝑙𝑐5+6 − 𝑙𝑐7+8),

𝜌 2
4 𝑗

= ∓𝑙𝑠5−6 + 𝑙𝑠7+8 + 𝜂 2
4
(𝑙𝑐5+6 − 𝑙𝑐7+8),

𝑙𝑠3±4 = 𝑎2 sinh𝑛3 ± 𝑎2 sinh𝑛4,

𝑙𝑐3+4 = 𝑎2 cosh𝑛3 + 𝑎2 cosh𝑛4.

Молярна ентропiя протонної пiдсистеми (тут
R – унiверсальна газова стала):

𝑆 =
𝑅

4

{︂
−2 ln 2 +

4∑︁
𝑓=1

ln (1− 𝜂𝑓 ) + 2 ln𝐷−

− 2
{︀
𝛽𝜈+1 (𝜂1 + 𝜂3)

2 + 𝛽𝜈+1
[︀
𝜂1(𝜂1 + 𝜂3)+

+ 𝜂3(𝜂1 − 𝜂3)
]︀
+ 2𝛽𝜈+2 (𝜂1 + 𝜂3)(𝜂2 + 𝜂4)+

+2𝛽𝜈+2 (𝜂1 − 𝜂3)(𝜂2 + 𝜂4) + 𝛽𝜈+3 (𝜂2 + 𝜂4)
2 +

+𝛽𝜈+3 [𝜂2(𝜂2 + 𝜂4) + 𝜂4(𝜂2 − 𝜂4)] +

+𝛽𝜈−1 (𝜂1 − 𝜂3)
2 +

+𝛽𝜈−1 [𝜂1(𝜂1 − 𝜂3) + 𝜂3(𝜂1 + 𝜂3)] +

+2𝛽𝜈−2 (𝜂1 − 𝜂3)(𝜂2 − 𝜂4)+

+2𝛽𝜈−2 (𝜂1 + 𝜂3)(𝜂2 − 𝜂4) + 𝛽𝜈−3 (𝜂2 − 𝜂4)
2 +

+𝛽𝜈−3 [𝜂2(𝜂2 − 𝜂4)− 𝜂4(𝜂2 + 𝜂4)]
}︀
+

4𝑤

𝑇𝐷
𝑀

}︂
. (25)

Молярну теплоємнiсть при сталому тиску протон-
ної пiдсистеми кристала GPI знаходимо диферен-
цiюючи етропiю (25).

4. Порiвняння результатiв числових
розрахункiв з експериментальними даними

Для проведення числових розрахункiв залежно-
стей вiд температури дiелектричних та п’єзоелект-
ричних характеристик GPI, якi розрахованi ниж-
че теоретично, необхiднi значення таких мiкро-
параметрiв: параметрiв короткосяжних взаємо-
дiй 𝑤0; параметрiв далекосяжних взаємодiй 𝜈0±𝑓
(𝑓 = 1, 2, 3); деформацiйних потенцiалiв 𝛿𝑖, 𝜓±

𝑓𝑖

(𝑖 = 1, ..., 6); ефективних дипольних моментiв
𝜇𝑎
13; 𝜇𝑎

24; 𝜇𝑏
13; 𝜇𝑏

24; 𝜇𝑐
13; 𝜇𝑐

24; “затравних” дiелектри-
чних сприйнятливостей 𝜒𝜀0

𝑖𝑗 ; “затравних” коефiцi-
єнтiв п’єзоелектричної напруги 𝑒0𝑖𝑗 ; та пружних
сталих 𝑐𝐸0

𝑖𝑗 .
Для визначення перерахованих нижче мiкропа-

раметрiв використаємо температурнi залежностi
експериментальних фiзичних характеристик GPI,
а саме 𝑃𝑠(𝑇 ) [8], 𝐶𝑝(𝑇 ) [9], 𝜀𝜎11, 𝜀𝜎33 [1], 𝑑21, 𝑑23 [10].

Об’єм примiтивної комiрки GPI взято рiвним
𝜐0,0 = 0,601 · 10−21 см3.

Отриманi оптимальнi значення параметрiв да-
лекосяжних взаємодiй є рiвними: 𝜈0+1 = 𝜈0+2 =
= 𝜈0+3 = 3,065 K, 𝜈0−1 = 𝜈0−2 = 𝜈0−3 = 0,05 K, де
𝜈0±𝑓 = 𝜈0±𝑓 /𝑘B.

Знайдений параметр короткосяжних взаємодiй
𝑤0 кристала GPI рiвний 𝑤0/𝑘B = 800 K. Опти-
мальнi деформацiйнi потенцiали 𝛿𝑖: 𝛿1 = 500 K,
𝛿2 = 600 K, 𝛿3 = 500 K, 𝛿4 = 150 K, 𝛿5 = 100 K, 𝛿6 =
= 150 K; 𝛿𝑖 = 𝛿𝑖/𝑘B i оптимальнi значення 𝜓±

𝑓𝑖 є та-
кими: 𝜓+

𝑓1 = 93,6 K, 𝜓+
𝑓2 = 252,5 K, 𝜓+

𝑓3 = 110,7 K,
𝜓+
𝑓5 = 22,7 K, 𝜓+

𝑓4 = 𝜓+
𝑓6 = 𝜓−

𝑓4 = 𝜓−
𝑓6 = 79,5 K,

𝜓−
𝑓1 = 𝜓−

𝑓2 = 𝜓−
𝑓3 = 𝜓−

𝑓5 = 0 K, де 𝜓±
𝑓𝑖 = 𝜓±

𝑓𝑖/𝑘B.
Ефективнi дипольнi моменти в парафазi до-

рiвнюють 𝜇13 = (0,4, 4,02, 4,3) ·10−18 esu · cм,
𝜇24 = (−2,3,−3,0, 2,2) · 10−18 esu · cм. В сегнето-
фазi y-компонента першого дипольного моменту
𝜇𝑦
13ferro = 3,82 · 10−18 esu · cм.
“Затравнi” коефiцiєнти п’єзоелектричної напру-

ги 𝑒0𝑖𝑗 , “затравнi” дiелектричнi сприйнятливостi 𝜒𝜀0
𝑖𝑗

i “затравнi” пружнi константи 𝑐𝐸0
𝑖𝑗 отриманi в на-

ступному виглядi: 𝑒0𝑖𝑗 = 0,0 esu
см2 ; 𝜒𝜀0

11 = 0,1, 𝜒𝜀0
22 =

= 0,403, 𝜒𝜀0
33 = 0,5, 𝜒𝜀0

31 = 0,0; 𝑐0𝐸11 = 269,1 кбар,
𝑐𝐸0
12 = 145 кбар, 𝑐𝐸0

13 = 116,4 кбар, 𝑐𝐸0
15 = 39,1 кбар,

𝑐𝐸0
22 = (649,9− 0,4(𝑇 − 𝑇𝑐)) кбар, 𝑐𝐸0

23 = 203,8 кбар,
𝑐𝐸0
25 = 56,4 кбар, 𝑐𝐸0

33 = 244,1 кбар, 𝑐𝐸0
35 =

= −28,4 кбар, 𝑐𝐸0
55 = 85,4 кбар, 𝑐𝐸0

44 = 153,1 кбар,
𝑐𝐸0
46 = −11 кбар, 𝑐𝐸0

66 = 118,8 кбар.
Розглянемо тепер як змiнюються термодинамi-

чнi характеристики кристала GPI при одночасно-
му прикладаннi зсувних напруг 𝜎5, 𝜎6 i електри-
чного поля 𝐸1.

Основний механiзм впливу зсувних напруг 𝜎5
i 𝜎6 на термодинамiчнi характеристики кристала
GPI зв’язаний iз особливiстю температурної пове-
дiнки параметрiв порядку 𝜂𝑓 при рiзних напругах.
Напруга 𝜎5 в площинi кристала XZ не змiнює си-
метрiї параметрiв, якi змiщуються лише по темпе-
ратурнiй осi. Дiя напруги 𝜎6 в площинi XY кри-
стала приводить до того, що 𝜂1 = 𝜂2 i 𝜂3 = 𝜂4 i вони
не рiвнi мiж собою. Крiм того, параметри порядку
розмиваються, що свiдчить про зникнення фазо-
вого переходу iз сегнето – в параелектричну фазу.
У випадку прикладання зсувної напруги 𝜎6 при
вiдсутностi електричного поля (кривi 620 на всiх
рисунках) симетрiя кристала понижується, а двi
пiдґратки (ланцюжок A i ланцюжок B) стають не-
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еквiвалентними (див. [7]). Як наслiдок, в ланцюж-
ку A взаємодiї мiж псевдоспiнами посилюються, а
в ланцюжку B – послаблюються. Посилення взає-
модiй в однiй з пiдґраток при певнiй величинi на-
пруги 𝜎6 iнiцiює фазовий перехiд в сегнетофазу
та пiдвищує температуру 𝑇𝑐. На рисунках, якi на-
веденi нижче, номер лiнiй вiдповiдає прикладенiй
механiчнiй напрузi: 5 – 𝜎5, 6 – 𝜎6. Верхнiй iндекс
вказує значення напруги (кбар), а нижнiй – вели-
чину напруженостi поля (MВ/м).

Температурнi залежностi поляризацiй 𝑃2 кри-
стала GPI при рiзних значеннях напруг 𝜎5, 𝜎6 i
електричного поля 𝐸1 наведенi на рис. 2.

Сумiсна дiя {𝜎5, 𝐸1} приводить лише до змiщен-
ня кривої 𝑃2(𝑇 ) по температурнiй осi. Крива поля-
ризацiї при напруженостi поля 4 МВ/м i нульовiй
напрузi 𝜎5 (504) є крайньою з боку низьких темпе-
рутур, а крива 520 – з сторони високих. Збiльше-
ння величини напруженостi поля 𝐸1 змiщує кри-
вi 𝑃2(𝑇 ) влiво вiд кривої 500, а рiст напруги 𝜎5 –
вправо.

При прикладаннi {𝜎6, 𝐸1} фазовий перехiд роз-
мивається (рис. 2). Кривi поляризацiї 𝑃2(𝑇 ), коли
дiють або лише поле (504), або прикладена лише
напруга (520), при температурi ФП зануляються, а
спiльна дiя поля i напруги приводить до зникнен-
ня температури ФП i його розмивання.

При прикладаннi до кристала {𝜎6, 𝐸1} iндукую-
ться поляризацiї 𝑃1 i 𝑃3 (рис. 3), якi при наявностi
лише наруги 𝜎6 зануляються при температурi ФП,
а при дiї лише поля 𝐸1, чи спiльнiй дiї напруги i
поля є розмитими.

При дiї {𝜎6, 𝐸1} кривi 𝑃1(𝑇 ) є додатними i зро-
стають з ростом температури, досягаючи максиму-
му, а потiм зменшуються. Поляризацiї 𝑃3 при при-
кладаннi {𝜎6, 𝐸1} є вiд’ємними, спочатку зменшу-
ються до мiнiмуму i при дальшому ростi темпера-
тури зростають. Збiльшення i поля i напруги при-
водять до росту абсолютних значень поляризацiї.
Iндукована поляризацiя 𝑃3 при тих самих величи-
нах 𝜎6 i 𝐸3 є набагато бiльшою, нiж 𝑃1.

Виникнення iндукованих поляризацiй пов’яза-
но з тим, що двi пiдґратки пiд дiєю напруги 𝜎6
стають нееквiвалентнi. А тому дипольнi моменти
двох пiдґраток в площинах, вiдповiдно, XZ i XY
не компенсуються.

На рис. 4 зображенi температурнi залежностi
обернених дiелектричних проникностей 𝜀−1

22 кри-
стала GPI при {𝜎5, 𝐸1}. Сумiсна дiя {𝜎5, 𝐸1} при-

Рис. 2. Температурнi залежностi поляризацiї 𝑃2 кристала
GPI при рiзних напругах 𝜎𝑗 i електричних полях 𝐸1

Рис. 3. Температурнi залежностi поляризацiй 𝑃1 i 𝑃3 кри-
стала GPI при рiзних напругах 𝜎6 i електричному полю 𝐸1

Рис. 4. Температурнi залежностi обернених дiелектричних
проникностей 𝜀22 кристала GPI при рiзних напругах 𝜎𝑗 i
електричному полю 𝐸1

водить лише до змiщення кривих 𝜀−1
22 по темпера-

турнiй шкалi. Збiльшення величини напруженостi
поля 𝐸1 змiщує кривi 𝜀−1

22 влiво вiд кривої 500, а
рiст напруги 𝜎5 – вправо. При вiдсутностi поля та
напруг поздовжна проникнiсть розбiгається в то-
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Рис. 5. Температурнi залежностi дiелектричних проникно-
стей 𝜀11 кристала GPI при рiзних напругах 𝜎𝑗 i електри-
чних полях 𝐸1

Рис. 6. Температурнi залежностi дiелектричних проникно-
стей 𝜀33 кристала GPI при рiзних напругах 𝜎𝑗 i електрично-
му полю 𝐸1

Рис. 7. Температурнi залежностi коефiцiєнта п’єзоелект-
ричної напруги 𝑒21 кристала GPI при рiзних напругах 𝜎𝑗 i
електричному полю 𝐸1

чцi 𝑇𝑐, а при їх прикладаннi максимуми 𝜀22 стають
скiнченими.

Якщо до кристала прикладено дiю {𝜎6, 𝐸1}
(рис. 4), то кривi обернених проникностей 600, 602,

Рис. 8. Температурнi залежностi коефiцiєнта п’єзоелект-
ричної напруги 𝑒1𝑗 кристала GPI при рiзних напругах 𝜎𝑗 i
електричному полю 𝐸1

Рис. 9. Температурнi залежностi коефiцiєнта п’єзоелект-
ричної напруги 𝑒3𝑗 кристала GPI при рiзних напругах 𝜎𝑗 i
електричному полю 𝐸1

Рис. 10. Температурнi залежностi Δ𝐶𝑝 кристала GPI при
рiзних напругах 𝜎𝑗 i електричних полях 𝐸1

640 зануляються при 𝑇 = 𝑇𝑐, а при спiльнiй дiї на-
пруги 𝜎6 i поля 𝐸1 iндукуються проникностi 𝜀22,
причому при ростi напруги при сталому полi та
при збiльшеннi поля при сталiй напрузi проникно-
стi 𝜀22 зменшуються.
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При прикладаннi до кристала {𝜎5, 𝐸1} при тем-
пературах ФП виникає стрибок проникностей 𝜀11,
𝜀33, який при збiльшеннi напруги 𝜎5 змiщуються в
область бiльших температур i зменшується за ве-
личиною (рис. 5, 6). В [6] встановлено, що це пони-
ження 𝑇𝑐 i збiльшення 𝜀33 в сегнетофазi пов’язано
з частковим розупорядкуванням протонiв у лан-
цюжку типу “B” на рис. 1 пiд дiєю поля 𝐸1.

Якщо прикладено лише поле 𝐸1, то виникає
стрибок проникностей 𝜀11, 𝜀33, максимуми яких
з ростом напруги 𝜎6 заокруглюється i понижає-
ться (рис. 5, 6). При напругах бiльше 1 кбар кривi
𝜀11, 𝜀33 розмиваються i виникають два максиму-
ми в температурному ходi. Якщо прикладено до
кристала лише напругу 𝜎6, то кривi проникностей
𝜀11, 𝜀33 поводять себе, як поздовжня проникнiсть.
Спiльна дiя {𝜎6, 𝐸1} веде до того, що проникностi
𝜀11, 𝜀33 стають скiнченими i її величина зменшує-
ться з ростом поля.

Температурнi залежностi коефiцiєнтiв п’єзо-
електричної напруги 𝑒21 кристала GPI при дiї
{𝜎5, 𝐸1} наведенi на рис. 7. При прикладаннi до
кристала лише поля 𝐸1 крива 𝑒21 змiщується в
область менших температур i стає скiнченою. При
сумiснiй дiї {𝜎5, 𝐸1} i ростi напруги 𝜎5 кривi 𝑒21
змiщуються в сторону вищих температур i вiд’єм-
нi максимуми 𝑒21 дещо змешуються.

Подiбними є температурнi поведiнки при дiї
{𝜎5, 𝐸1} п’єзомодулiв 𝑒1𝑗 (рис. 8); 𝑒3𝑗 (рис. 9).

При температурах, близьких до температури
ФП, сумiсна дiя напруги 𝜎5 i поля 𝐸1 приводить до
рiзкого зростання вiд’ємних значень 𝑒1𝑗 i додатних
значень 𝑒3𝑗 . При сумiснiй дiї напруги 𝜎6 i поля 𝐸1

кривi п’єзомодулiв 𝑒1𝑗 та 𝑒3𝑗 розмиваються i iнду-
куються їх значення в парафазi. Ще одна особли-
вiсть – змiна знака поперечних п’єзоелектричних
коефiцiєнтiв 𝑒1𝑗 , 𝑒3𝑗 поблизу 𝑇𝑐 пов’язана з майже
повним розупорядкуванням протонiв у ланцюжку
типу “B” поблизу 𝑇𝑐. Як видно з рис. 8 i рис. 9
(кривi 620), температурнi залежностi 𝑒1𝑗(𝑇 ), 𝑒3𝑗(𝑇 )
розбiгаються в точцi 𝑇𝑐. Це пов’язано з тим, що
при ненульовiй напрузi 𝜎6 маленькi змiни дефор-
мацiй 𝑑𝜀4, 𝑑𝜀6 супроводжуються змiною темпера-
тури 𝑑𝑇𝑐 i зсувом кривих 𝑃1(𝑇 ) i 𝑃3(𝑇 ) до вищих
температур. А оскiльки поблизу температури фа-
зового переходу 𝑑𝑃𝑖/𝑑𝑇 → ∞, то 𝑑𝑃𝑖/𝑑𝜀4 → ∞,
𝑑𝑃𝑖/𝑑𝜀6 → ∞.

Температурнi залежностi Δ𝐶𝑝 кристала GPI
при{𝜎5, 𝐸1} зображенi на рис. 10. При прикладан-

нi до кристала {𝜎5, 𝐸1} кривi Δ𝐶𝑝 змiщуються в
область менших температур i зменшується їх ма-
ксимум. Зменшення поля 𝐸1 приводить до зроста-
ння максимуму △ 𝐶𝑝.

Якщо дiє {𝜎6, 𝐸3}, то скачок Δ𝐶𝑝 розмивається
при ростi напруги 𝜎6 (рис. 10).

5. Висновки

В данiй роботi в рамках модифiкованої моде-
лi протонного впорядкування квазiодновимiрних
сегнетоелектрикiв з водневими зв’язками типу
GPI з врахуванням в сегнетоелектричнiй фа-
зi п’єзоелектричного зв’язку з деформацiями 𝜀𝑗
в наближеннi двочастинкового кластера вивче-
но вплив спiльної дiї напруг 𝜎5, 𝜎5 i електри-
чного поля 𝐸1 на фазовий перехiд та фiзичнi
характеристики квазiодновимiрного сегнетоелект-
рика GPI.

Встановлено, що при прикладаннi зсувної на-
пруги 𝜎5 суттєво зростає деформацiя 𝜀5 i незна-
чно 𝜀3, а напруга 𝜎6 збiльшує лише деформацiю
𝜀6. Виявлено, що змiна термодинамiчних характе-
ристик кристала внаслiдок дiї напруг 𝜎5, 𝜎6 i поля
𝐸1 зумовлена змiною температурної поведiнки па-
раметрiв порядку.

В результатi числових розрахункiв встановлено,
як при сумiснiй дiї зсувних напруг 𝜎𝑗 i електрично-
го поля 𝐸1 змiна температурних залежностей тер-
модинамiчних характеристик залежить вiд знакiв
напруг 𝜎𝑗 та поля 𝐸1.

Термодинамiчнi характеристики при прикла-
даннi до кристала напруги 𝜎5 та поля 𝐸1 змiщую-
ться вздовж температурної осi в сторону менших
температур.

Спiльна дiя напруги 𝜎6 i поля 𝐸1 зумовлюють
ряд цiкавих ефектiв, зокрема розмивання поляри-
зацiї 𝑃2 i зникнення фазового переходу, виникне-
ння поперечних поляризацiй 𝑃1 i 𝑃3 в сегнето – i
парафазах, дiелектричної проникностi 𝜀22 i коефi-
цiєнта п’єзоелектричної напруги 𝑒21, розмивання
сталої п’єзоелектричної напруги ℎ21.

Для проведення числових розрахункiв термоди-
намiчних характеристик з врахуванням зсувних
напруг i поля 𝐸1 не використовуються додатко-
вi параметри порiвняно з рахунками без зовнiшнiв
впливiв. Тому отриманi в данiй роботi темпера-
турнi залежностi термодинамiчних характеристик
кристала GPI мають характер передбачень.
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INFLUENCE OF THE STRESSES 𝜎5

AND 𝜎6 AND THE ELECTRIC FIELD 𝐸1

ON THE THERMODYNAMIC PARAMETERS
OF GPI FERROELECTRIC MATERIALS

Effects arising in glycine phosphite (GPI) ferroelectrics under

the action of the shear stresses 𝜎5 and 𝜎6 and the electric field

𝐸1 have been studied in the framework of a modified model

that accounts for the piezoelectric coupling between the or-

dered structural elements and the strains 𝜀𝑗 . The components

of the polarization vectors and the tensor of static dielectric

permittivity are calculated in the two-particle cluster approx-

imation for mechanically clamped crystals. The corresponding

piezoelectric and thermal parameters are also determined. The

influence of the simultaneous action of the stress 𝜎5 and the

field 𝐸1, as well as the stress 𝜎6 and the field 𝐸1, on the phys-

ical parameters of the GPI ferroelectric crystals and the phase

transition in them is analyzed.

Key words: ferroelectrics, phase transition, dielectric permitti-
vity, piezoelectric moduli, shear stress.Keywords:ferroelectrics,
phase transition, dielectric permittivity, piezoelectric moduli,
shear stress.
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