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Получены зависимости температуры фазового перехода сегнетоэлектрических нанокристаллов в матрице

диэлектрика от концентрации в них точечных заряженных дефектов. Исследовано влияние точечных

дефектов на нелинейные характеристики сегнетоэлектрических нанокристаллов в зависимости от величины

и направления внешнего электрического поля при точном учете деполяризующих электрических полей и

нелокальных эффектов.

Как известно [1,2], термодинамические характеристи-

ки и кинетические коэффициенты реальных сегнето-

электрических кристаллов в значительной мере опреде-

ляются точечными дефектами. В сегнетоэлектрических

образцах ограниченного размера и, в особенности, в

нанокристаллах в отличие от массивных образцов, где

влияние точечных дефектов обусловлено неоднородным

распределением поляризации, важен также учет деполя-

ризующих полей и граничных условий на поверхности

образца. Помимо этого возрастает роль нелинейных

эффектов, которыми уже нельзя пренебречь, поскольку

температура фазового перехода существенно отличает-

ся от температуры перехода в неограниченных крис-

таллах.

Пусть сегнетоэлектрический образец I, представляю-

щий собой эллипсоид вращения с полуосями a и b,
помещен в диэлектрическую матрицу II. При проведе-

нии расчетов принималось, что параметр a — малая

полуось эллипсоида вращения — меняется в пределах

от 20 до 50�A, а отношение a/b = 5. Предполагалось

также, что сегнетоэлектрик одноосный с сегнетоактив-

ной осью, совпадающей с большой осью эллипсоида и

направленной вдоль координатной оси Oz . Следователь-
но, вектор поляризации имеет только одну компоненту

P = {0, 0, P}. Полная система соотношений, описыва-

ющая поведение сегнетоэлектрика при изменении тем-

пературы, включает в себя уравнения равновесия для

компоненты вектора поляризации P(r)

−κ · 1P − αP + βP3 = −
∂ϕ

∂z
.

Уравнение же для электростатического потенциа-

ла ϕ(r) в сегнетоэлектрической области имеет вид

1(ε1ϕ) = 4π
∂P
∂z

− 4πρ(r).

Для диэлектрической матрицы (область II) решается

уравнение Лапласа

1(ε2ϕ) = 0.

Граничные условия к уравнениям на границе Ŵ обла-

сти I имеют вид
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Граничные условия на внешних границах композита,

имеющего форму куба с ребром L, таковы: ϕ = 0 на

нижней грани, ϕ = −EextL на верхней грани, ∂ϕ/∂n = 0

на боковых гранях куба.

Здесь использованы следующие обозначения: α, β —

коэффициенты разложения Ландау термодинамического

потенциала по степеням вектора поляризации, κ —

корреляционная постоянная, ε1 и ε2 — диэлектриче-

ская проницаемость сегнетоэлектрика и диэлектриче-

ской матрицы соответственно, ε1 описывает электрон-

ный вклад в диэлектрическую проницаемость, s — пара-

метр, характеризующий взаимодействие сегнетоэлектри-

ческого выделения с матрицей, n — единичный вектор

нормали к поверхности Ŵ, ρ(r) — плотность электри-

ческих зарядов, Eext — напряженность электрического

поля. Вывод этих уравнений из вариационного принципа

дан в [3].
Нелинейная система уравнений решалась численно

методом конечных элементов в пакете прикладных

программ ComSol Multiphysics. Первой целью являлось

исследование поведения температуры фазового перехода

в образце с заряженными точечными дефектами. Для

этого решение приведенной системы сравнивалось с ре-

шением для такого же образца без дефектов [4]. Соглас-
но [4], температура фазового перехода TC , в зависимости

от размеров образца, его формы, параметра s может

смещаться от нескольких градусов до десятков градусов.

Существует критический размер образца, при котором

происходит переход от однородного распределения по-

ляризации в плоскости, перпендикулярной сегнетоактив-

ной оси, к неоднородному —
”
доменоподобному“. Это

неоднородное состояние обладает значительной жестко-

стью по отношению к внешним воздействиям и приво-

дит, например, к снижению восприимчивости в таких
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Рис. 1. Смещение температуры фазового перехода сегнето-

электрического включения в зависимости от концентрации

точечных дефектов c при s = 0. a = 20 (a) и 50�A (b).

образцах. Если b/a = 5, s → 0, то критический размер,

при котором происходит переход к
”
доменоподобному“

состоянию, равен acr = 25�A. Похожий переход из одно-

родного в неоднородное состояние наблюдался и обсуж-

дался в тонких ферромагнитных пленках [5]. В образ-

цах с заряженными точечными дефектами происходит

дополнительное смещение 1TC температуры фазового

перехода. Это смещение 1TC , конечно, зависит от a ,
b, s , но не превышает нескольких градусов даже при

высокой концентрации точечных дефектов c = n/N, где

n — количество точечных заряженных дефектов, N —

количество атомов в сегнетоэлектрическом выделении

(рис. 1). Зависимость 1TC(c) имеет нелинейный харак-

тер. Другая особенность образцов с точечными дефекта-

ми заключается в том, что вблизи TC дефектного образца

наблюдается неоднородное вдоль сегнетоактивной оси

распределение поляризации, обусловленное дефектами,

которое существует в зависимости от a , b, s в тем-

пературном интервале порядка десятых долей градуса,

сменяясь затем однородным распределением.

Вторая цель проводимых исследований — изучение

влияния заряженных точечных дефектов на нелинейные

характеристики сегнетоэлектрических нанокристаллов.

Для этого исследовалась диэлектрическая проницае-

мость композита в зависимости от концентрации дефек-

тов c , а также от величины и ориентации (по отношению

в вектору P) напряженности электрического поля E.

Результаты численного решения системы представлены

Рис. 2. Зависимость диэлектрической проницаемости компо-

зита от величины напряженности безразмерного электриче-

ского поля E/P0 при различной концентрации c точечных

дефектов для a = 20�A, s = 0. c = 0 (1, 1′), 2.025 · 10−3 (2, 2′),
6.755 · 10−3 (3, 3′). 1−3 — поле E направлено противополож-

но P, 1′−3
′ — поле E сонаправлено с P.

Рис. 3. Зависимость диэлектрической проницаемости компо-

зита от величины напряженности безразмерного электриче-

ского поля E/P0 при различной концентрации c точечных

дефектов для a = 50�A, s = 0. c = 0 (1, 1′), 1.031 · 10−4 (2, 2′),
3.438 · 10−4 (3, 3′). 1−3 — поле E направлено противополож-

но P, 1′−3
′ — поле E сонаправлено с P.
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на рис. 2, 3. Как видно из рисунков, нелинейные свойства

сегнетоэлектрического выделения при наличии дефектов

начинают проявляться при более низких значениях E .
Существенно более низкие значения диэлектрической

проницаемости для образцов с величиной a = 50�A
объясняются наличием в них отмеченной выше неодно-

родной структуры.

Все расчеты выполнены с использованием параметров

кристалла триглицинсульфата [6], помещенного в матри-

цу оксида кремния SiO2 с диэлектрической проницаемо-

стью ε2 = 4.

Поводя итоги исследования, отметим, что влияние

заряженных точечных дефектов приводит к заметным

эффектам и их вклад необходимо учитывать при ин-

терпретации экспериментальных данных по термодина-

мическим и кинетическим свойствам сегнетоэлектриков

малых размеров.
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