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1. Вступ

В роботi [1] в рамках модифiкованої моделi протонного впорядкуван-
ня сегнетоактивних сполук сiм’ї KH2PO4 з врахуванням лiнiйного за
деформацiєю ε6 внеску в енергiю протонної системи, але без врахува-
ння тунелювання протонiв на водневих зв’язках, в наближеннi чоти-
ричастинкового кластера дослiджено фазовий перехiд, термодинамi-
чнi та поздовжнi дiелектричнi, п’єзоелектричнi, пружнi та динамiчнi
властивостi антисегнетоелектрикiв типу ND4D2PO4. Розраховано їх
квадратичнi п’єзоелектричнi i пружнi характеристики, коефiцiєнти
електрострикцiї, а також швидкiсть та коефiцiєнт поглинання звуку
в цих кристалах. Проведено грунтовний числовий аналiз отрима-
них результатiв. При належному виборi мiкропараметрiв отримано
добрий кiлькiсний опис вiдповiдних експериментальних даних для
ND4D2PO4 та NH4H2PO4 в параелектричнiй фазi.

В роботах [2,3] дослiджена модифiкована модель протонного впо-
рядкування з врахуванням лiнiйних за деформацiями ε4 i ε5 вне-
скв в енергiю протонної системи. В роботi [2] в наближеннi чоти-
ричастинкового кластера з врахуванням короткосяжної i далекося-
жної взаємодiї та тунелювання в параелектричнiй фазi розраховано
поперечнi дiелектричнi, п’єзоелектричнi та пружнi характеристики
сегнетоелектрика KH2PO4 i антисегнетоелектрика NH4H2PO4. При
належному виборi параметрiв теорiї досягнуто доброї згоди теоре-
тичних результатiв з вiдповiдними експериментальними даними. Пi-
знiше в роботi [3] на основi модифiкованої моделi протонного впо-
рядкування без врахування тунелювання була розвинена теорiя по-
перечних дiелектричних, п’єзоелектричних, пружних та динамiчних
властивостей сегнетоелектрикiв типу KH2PO4. Розраховано також
коефiцiєнт поглинання та швидкiсть звуку в цих кристалах. Роз-
рахунок фiзичних характеристик частково дейтерованих кристалiв
K(H1−xDx)2PO4 проведено в наближеннi середнього кристалу. Зна-
йдено оптимальнi набори мiкропараметрiв, якi забезпечують добрий
кiлькiсний опис наявних експериментальних даних для сегнетоеле-
ктрикiв типу K(H1−xDx)2PO4.

Дана робота присвячена дослiдженню в рамках запропонованої
в роботах [2, 3] модифiкованої протонної моделi поперечних дiеле-
ктричних, п’єзоелектричних, пружних та динамiчних характеристик
антисегнетоелектрикiв типу ND4D2PO4. Розраховано також коефiцi-
єнт поглинання та швидкiсть звуку в цих кристалах. Буде проведено
грунтовний числовий аналiз отриманих результатiв та порiвняння їх
з вiдповiдними експериментальними результатами.



2 Препринт

2. Гамiльтонiан кристалу

Будемо розглядати систему дейтронiв, що рухаються на O-D...O
зв’язках у дейтерованих антисегнетоелектричних ортофосфатах
(ДАСОФ). Примiтивна комiрка гратки Браве ДАСОФ складається
з двох тетраедрiв PO4 з чотирма водневими зв’язками, що вiдно-
сяться до одного з них (тетраедра типу “A”), а водневi зв’язки, що
пiдходять до другого тетраедра (типу “B”), належать чотирьом най-
ближчим структурним елементам, якi його оточують. На рис. 1 1 ,
2 , 3 i 4 – водневi зв’язки, 1, 2 – положення дейтронiв на зв’язках.
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Рис. 1. 1 , 2 , 3 , 4 нумерують водневi зв’язки, а 1, 2 – можливi
положення дейтронiв на цих зв’язках. Показано одну з числа можли-
вих антисегнетоелектричних дейтронних конфiгурацiй.

В основному станi, який реалiзується в DADP, у площинi ab, має
мiсце наступна конфiгурацiя дейтронiв (рис. 1). Спонтанна поляри-
зацiя в кристалi дорiвнює нулевi внаслiдок антиполярного розмiще-
ння дипольних моментiв зв’язкiв.

Гамiльтонiан дейтронної системи ДАСОФ з врахуванням коро-
ткосяжних i далекосяжних взаємодiй i при прикладаннi зовнiшнього
поля E1 вздовж a-осi кристалу i напруги σyz = σ4 має такий вигляд:

Ĥ = H0
11 +Hs1 =

= N
v̄

2
cE0
11 ε

2
1 +Nv̄cE0

12 ε1ε2 +Nv̄cE0
13 ε1ε3 +N

v̄

2
cE0
22 ε

2
2 +Nv̄cE0

23 ε2ε3 +

+N
v̄

2
cE0
11 ε

2
3 +N

v̄

2
cE0
44 ε

2
4 −Nv̄e014E1ε4 −N

v̄

2
χε011E

2
1 + (2.1)

+
1

2

∑

qq′

ff′

Jff ′(qq′)
〈σqf 〉

2

〈σq′f ′〉
2

+Hк.в.(4) −
∑

qf

(2µFqf (4) + µf1E1)
σqf
2
.
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У (2.1) першi дев’ять доданкiв – це “затравочна” частина гамiль-
тонiану, яка не залежить вiд конфiгурацiї дейтронної пiдсистеми i
вiдповiдає гратцi важких iонiв. “Затравочна” енергiя, що виража-
ється через деформацiї ε4, εi, та електричне поле E1, складається
iз пружної, п’єзоелектричної i дiелектричної частин. cE0

ij , e014, χ
ε0
11 –

“затравочнi” пружнi сталi, коефiцiєнт п’єзоелектричної напруги i дi-
електрична сприйнятливiсть; v̄ = v

kB
, v – об’єм примiтивної комiрки,

kB – стала Больцмана, N – кiлькiсть примiтивних комiрок.
Вирази 2µFqf (4) – внутрiшнi поля, якi включають як враховану в

наближеннi молекулярного поля ефективну далекосяжну взаємодiю
мiж дейтронами, що включає i непряму взаємодiю дейтронiв через
коливання гратки, так i додатковi внутрiшнi поля, якi зв’язанi з де-
формацiєю ε4,

2µFq 1
3
(4) = ∓2νa(k

z)η(1)eik
z
aq ∓ 2νa(0)η

(1)x
13 ∓ 2ψε4,

2µFq 2
4
(4) = ±2νa(k

z)η(1)eik
z
aq ± 2νa(0)η

(1)x
24 , (2.2)

σqf – оператор z-компоненти псевдоспiна дейтрона, що знаходиться
в q-iй комiрцi на f -ому зв’язку (σqf = ±1).

В (2.2) враховано, що унарнi функцiї розподiлу дейтронiв можна
записати у виглядi суми модульованої частини та однорiдних до-
данкiв, що зумовленi зовнiшнiм полем E1, та використано наступнi
позначення:

〈σq1〉 = −η(1)eik
z
aq − η

(1)x
13 , 〈σq2〉 = η(1)eik

z
aq + η

(1)x
24 ,

〈σq3〉 = η(1)eik
z
aq + η

(1)x
13 , 〈σq4〉 = −η(1)eik

z
aq − η

(1)x
24 .

νa(k
z) = ν(0)

a (kz) +
∑

i

ψai
(kz)εi, νa(0) = ν(0)

a (0) +
∑

i

ψai
(0)εi,

де

4ν(0)
a (kz) = J11(k

z) − J13(k
z), 4ψai

(kz) = ψ11(k
z) − ψ13(k

z),

Jff ′(kz) =
∑

aq−aq′

Jff ′(qq′)e−ik
z(aq−aq′ ),

ψff ′(kz) =
∑

aq−aq′

ψff ′(qq′)e−ik
z(aq−aq′ ),

а k
z = 1/2(b1+b2+b3), b1, b2, b3 – вектори оберненої гратки,eik

z
aq =

±1, ψ4, ψ4i – деформацiйнi потенцiали. В (2.2) далекосяжна взаємо-
дiя Jff ′(qq′) розкладена в ряд за деформацiями εi, обмежуючись
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лiнiйними доданками:

Jff ′(qq′) = J0
ff ′(qq′) +

∑

i

ψff ′(qq′)εi.

У (2.1) Hк.в.(4) – гамiльтонiан короткосяжних конфiгурацiйних
взаємодiй мiж дейтронами поблизу тетраедра PO4. При прикладан-
нi до кристалу механiчної напруги σ4 i при деформацiях εi енергiї
конфiгурацiй дейтронiв розщеплюються (табл. I)(див. [2]).

Гамiльтонiан короткосяжних взаємодiй представимо в наступно-
му виглядi:

Hк.в.(4) =
∑

q

{

1

2
(δa4ε4 + δ14ε4)

(

−σq1
2

+
σq3
2

)

+

+2(δa4ε4 − δ14ε4)
(σq1

2

σq2
2

σq4
2

− σq1
2

σq3
2

σq4
2

)

+

+Va

(σq1
2

σq2
2

+
σq3
2

σq4
2

− σq2
2

σq3
2

+
σq4
2

σq1
2

)

+ (2.3)

+Ua

(σq1
2

σq3
2

+
σq2
2

σq4
2

)

+ Φa
σq1
2

σq2
2

σq3
2

σq4
2
.

Тут використанi наступнi позначення:

Va =
1

2
ε′ − 1

2
w′

1 +
1

2

∑

i

δsiεi −
1

2

∑

i

δ0iεi,

Ua =
1

2
ε′ +

1

2
w′

1 +
1

2

∑

i

δsiεi +
1

2

∑

i

δ0iεi, (2.4)

Φa = 2ε′ − 8w′
1 + 2w′

1 + 2
∑

i

δsiεi − 8
∑

i

δ1iεi + 2
∑

i

δ0iεi.

де

ε′ = εs − εa, δsi = δ̄si − δ̄ai,

w′ = ε1 − εa, δ1i = δ̄1i − δ̄ai,

w′
1 = ε0 − εa, δ1i = δ̄1i − δ̄ai,

де εs, εa, ε1, ε0 – конфiгурацiйнi енергiї дейтронiв бiля тетраедра
PO4, а ε′, w′, w′

1 – антисегнетоелектричнi енергiї розширеної моделi
Слетера-Такагi [4].

Термодинамiчнi та динамiчнi характеристики ДАСОФ будемо
розраховувати в наближеннi чотиричастинкового кластера. Гамiль-
тонiан (2.1) запишемо тепер у такому виглядi:

Ĥ = N
v̄

2

(

∑

ij

c0Eij εiεj + cE0
44

)

−Nv̄e014ε4E1 −N
v̄

2
χε011E

2
1 +
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Табл. 1. Енергiї конфiгурацiй дейтронiв поблизу тетраедра PO4 кри-
сталу типу NH4H2PO4

i σ1σ2σ3σ4 Ei4 i σ1σ2σ3σ4 Ei4

1

1 21

1

2

2

12 3

1

2

4

+ + ++

εs+
3
∑

i=1

δ̄siεi

9 −−−+
ε1+

3
∑

i=1

δ̄1iεi

2 −−−− 10 −− +−
ε1+

3
∑

i=1

δ̄1iεi

+δ̄14ε4

3 + − +−

ε0+
3
∑

i=1

δ̄0iεi

11 − + −−
ε1+

3
∑

i=1

δ̄1iεi

4
− + −+ 12 + −−−

ε1+
3
∑

i=1

δ̄1iεi

−δ̄14ε4

5 + + −−
εa+

3
∑

i=1

δ̄aiεi

−δ̄a4ε4

13 + + −+
ε1+

3
∑

i=1

δ̄1iεi

−δ̄14ε4

6 −− ++
εa+

3
∑

i=1

δ̄aiεi

+δ̄a4ε4

14 + + +−
ε1+

3
∑

i=1

δ̄1iεi

7 − + +−
εa+

3
∑

i=1

δ̄aiεi

+δ̄a4ε4

15
− + ++

ε1+
3
∑

i=1

δ̄1iεi

+δ̄14ε4

8 + −−+
εa+

3
∑

i=1

δ̄aiεi

−δ̄a4ε4

16 + − ++
ε1+

3
∑

i=1

δ̄1iεi

+
1

2

∑

qq′

ff′

Jff ′(qq′)
〈σqf 〉

2

〈σq′f ′〉
2

+
∑

q

Ĥ(4)
q (4),
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де

Ĥ(4)
q (4) =

1

4
Va(σq1σq2 + σq2σq3 + σq3σq4 + σq4σq1) +

+
1

4
Ua(σq1σq3 + σq2σq4) +

1

16
Φaσq1σq2σq3σq4 +

+
1

4
(δa4 − δ14)ε4(σq1σq2σq4 − σq2σq3σq4) +

+
1

4
(δa4 + δ14)ε4(−σq1 + σq3) −

4
∑

f=1

xqf4

β

σqf
2

(2.5)

– чотиричастинковий кластерний гамiльтонiан. Тут

xq13 = −xq14 = xq34 =

= β
[

−∆a
q13 + 2νa(k)η(1)

q + 2νa(0)η
(1)x
13 + 2ψ4ε4 + βµ1E1

]

, (2.6)

xq24 = xq24 = −xq44 = β
[

−∆a
q24 + 2νa(k)η(1)

q + 2νa(0)η
(1)x
24

]

,

де ∆qf – ефективнi поля, створенi сусiднiми поза межами кластера
зв’язками, причому

∆a
q13 = −∆a

q1 = ∆a
q3, ∆a

q24 = ∆a
q2 = −∆a

q4.

Одночастинковi гамiльтонiани дейтронiв

H
(1)
qf (4) =

x̄qf4

β

σqf
2
, (2.7)

де x̄qf4 = −β∆a
qf + xqf4.

У кластерному наближеннi ефективнi поля ∆a
q13 i ∆a

q24, якi ство-
рюються сусiднiми поза межами кластера зв’язками, визначаються
з умови самоузгодження: середнє значення псевдоспiна 〈σqf 〉 не по-
винно залежати вiд того, за яким розподiлом Гiббса (з чотирича-
стинковим або одночастинковим гамiльтонiаном) воно розраховано.
Тобто,

Sp{σqfρ(4)
q } = Sp{σqfρqf}, (2.8)

де

ρ(4)
q =

e−βĤ
(4)
q (4)

Spe−βĤ
(4)
q (4)

, ρqf =
e−βĤ

(1)
qf

(4)

Spe−βĤ
(1)
qf

(4)
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Унарнi функцiї розподiлу псевдоспiнiв, розрахованi на основi га-
мiльтонiану (2.5), мають такий вигляд:

〈σq13〉 = −〈σq1〉 = 〈σq3〉 =
1

Dq4

{

sh(xq13 + xq24 − βδa4ε4) +

+ sh(xq13 − xq24 − βδa4ε4) + 2bb1 sh(xq13 − βδ14ε4)
}

=
mq13

Dq4
,

〈σq24〉 = 〈σq2〉 = −〈σq4〉 =
1

Dq4

{

sh(xq13 + xq24 − βδa4ε4) +

+ sh(xq13 − xq24 − βδa4ε4) + 2bb1 shxq24

}

=
mq24

Dq4
,

Dq4 = ch(xq13 + xq24 − βδa4ε4) + ch(xq13 − xq24 − βδa4ε4) +

+2bb1 ch(xq13 − βδ14ε4) + 2bb1 chxq24 + aas + dd0,

де

a = e−βε
′

, b = e−βw
′

, d = e−βw
′

1,

as = e
−β

∑

i

δsiεi

, b1 = e
−β

∑

i

δ1iεi

, d0 = e
−β

∑

i

δ0iεi

.

Виключаючи з (2.6) параметри ∆a
q13, ∆a

q24, отримуємо

xq13 =
1

2
ln

1 + η
(1)
q + η

(1)x
13

1 − η
(1)
q + η

(1)
13

+

+βνa(k
z)η(1)

q + βνa(0)η
(1)x
13 + βψ4ε4 +

βµ1

2
E1,

xq24 =
1

2
ln

1 + η
(1)
q + η

(1)x
24

1 − η
(1)
q − η

(1)
24

+ βνa(k
z)η(1)

q + βνa(0)η
(1)x
24 .

Якщо до кристала не прикладено зовнiшнього поля (E1 = 0) i
вiдсутнi зовнiшнi напруги (σ4 = 0), то

−〈σ1〉 = 〈σ2〉 = 〈σ3〉 = −〈σ4〉 = η(1) =
1

D
(sh 2x+ 2bb1 shx), (2.9)

де

D = aas + ch2x+ 4bb1 chx+ dd0 + 1,

x =
1

2
ln

1 + η(1)

1 − η(1)
+ β

[

ν0
a(k

z) +
∑

i

ψ̃ai(k
z)εi

]

η(1).
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3. П’єзоелектричнi, дiелектричнi i пружнi власти-

востi ДАСОФ за наявностi механiчної напруги

σ4

Дiелектричнi, п’єзоелектричнi i пружнi властивостi ДАСОФ, якi
зв’язанi з електричним полем E1 i напругою σ4, будемо розглядати,
використовуючи термодинамiчний потенцiал у розрахунку на одну
примiтивну комiрку, який у наближеннi чотиричастинкового класте-
ра отримано в такому виглядi:

g(4) =
v̄

2
cE0
44 ε

2
4 + v̄

∑

ij

cE0
ij εiεj − v̄e024ε4E1 +

v̄

2
χε011E

2
1 +

+2T ln 2 +
(

ε̃′ +
∑

i

δ̃siεi

)

− 2
(

w̃′ +
∑

i

δ̃1iεi

)

+ (3.1)

+2
[

ν̃(0)
a (kz) +

∑

i

ψ̃ai(k
z)εi

]

η(1)z +

+
[

ν̃(0)
a (0) +

∑

i

ψai(0)εi

](

η
(1)xz
13 + η

(1)xz
24

)

+

+
[

ν̃(0)
a (kz) +

∑

i

ψ̃ai(k
z)εi

]

η(1)
q

(

η
(1)
13 + η

(1)
24

)

+

+
[

ν̃(0)
a (0) +

∑

i

ψai(0)εi

]

η(1)
q

(

η
(1)x
13 + η

(1)x
24

)

−

−T ln
[

1 −
(

η(1)
q + η

(1)x
13

)2]

− T ln
[

1 −
(

η(1)
q + η

(1)x
24

)2]

−
−2T lnDq4 − v̄σ4ε4.

З умов термодинамiчної рiвноваги

1

v̄

(

∂g(4)

∂εi

)

E1=0
σ4=0

= 0,
1

v̄

(

∂g(4)

∂ε4

)

E1

= 0,
1

v̄

(

∂g(4)

∂E1

)

σ4

= −P1 (3.2)

отримуємо (в границi w′
1 → ∞) наступнi результати:

0 =
∑

j

cE0
ij εj +

δ̃si
v̄

(

1 +
2aas
Dq4

)

− 2δ̃1i
v̄

(

1 − κ
b
s1 + κ

b
s2

Dq4

)

−

−2

v̄
ψ̃ai(k

z)η(1)z − 1

v̄
ψ̃ai(0)

(

η
(1)x
13

)2

+
(

η
(1)x
24

)2

− (3.3)

−1

v̄
ψ̃ai(k

z)η(1)
q

(

η
(1)x
13 + η

(1)x
24

)

− 1

v̄
ψ̃ai(0)η(1)

q

(

η
(1)x
13 + η

(1)x
24

)

,
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σ4 = cE0
44 ε4 − e014E1 − 2

ψ̃4

v̄

(

η(1)
q + η

(1)x
13

)

+
2δ̃a4
v̄

κqs1

Dq4
+

2δ̃14
v̄

κ
b
qs1

Dq4
, (3.4)

P1 = e014ε4 + χε011E1 +
µ1

v

(

η(1)
q + η

(1)x
13

)

, (3.5)

де використанi наступнi позначення:

κqs
1
2

= sh(xq13 + xq24 − βδa4ε4) ± sh(xq13 − xq24 − βδa4ε4),

κ
b
qs1 = 2bb1 sh(xq13 − βδ14ε4), κ

b
qs2 = 2bb1 shxq24.

За початковий стан кристалу виберемо такий стан, який при тем-
пературi T = TN + 0 вiдповiдає нульовiй деформацiї (εi = 0, ε4 = 0)
при нульовому тиску i вiдсутностi зовнiшнього поля. Тодi з рiвнянь
(3.4) знаходимо зв’язок мiж параметрами δ̃si i δ̃1i:

δ̃+1i = δ̃+si
2 + 3e

− ε̃′0

TN + 4e
− w̃′0

TN

4 + 2e
− ε̃′0

TN

. (3.6)

При переходi в антисегнетоелектричну фазу в напрямку осей a
i b виникає деформацiя розтягу ε1(TN ) = 2, 7 · 10−3 i ε2(TN ) = 4 ·
10−3, а в напрямку осi c – деформацiя стиску ε3(TN ) = −8 · 10−3 [5].
Тодi iз системи рiвнянь (3.4) отримуємо рiвняння для визначення
параметрiв δ̃1i, δ̃si, ψ̃ai(kz) при T < TN :

0 = cE0
i1 ε1(TN ) + cE0

i2 ε2(TN ) + cE0
i3 ε3(TN) − 2

v̄
ψ̃ai(k

z)η(1)2(TN) +

+
1

v̄[ch 2x(TN ) + 4e
− 1

TN
(w̃′0+

∑

i

δ̃1iεi(TN ))
chx(TN ) + e

− 1
TN

(ε̃′0+
∑

i

δ̃siεi(TN ))
]

×
{

δ̃si[ch 2x(TN ) + 4e
− 1

TN
(w̃

′0+
∑

i

δ̃1iεi(TN ))
+ 3e

− 1
TN

(ε̃
′0+

∑

i

δ̃siεi(TN ))
+ 1]

−δ̃1i[ch 2x(TN ) + e
− 1

TN
(ε̃

′0+
∑

i

δ̃siεi(TN ))
+ 1]

}

. (3.7)

При вiдсутностi зовнiшньої напруги σ4 i при E1 = 0 у ДАСОФ
деформацiя ε4 дорiвнює нулю в пара- i сегнетоелектричних фазах.

Диференцiюючи вираз (3.5) за E1, знаходимо спiввiдношення для
iзотермiчної статичної сприйнятливостi ДАСОФ уздовж a-осi у ви-
падку механiчно затиснутого недеформованого (E1 = 0, σ4 = 0) кри-
сталу в антисегнетоелектричнiй фазi:

χε11 = χε011 + v̄
µ2

1

v2

1

2T

[

κ
b
1

D − 2κ
b
1ϕ

η
a(0)

+
κ2

D − 2κ2ϕ
η
a(0)

]

. (3.8)
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В параелектричнiй фазi для χε11P отримується наступний результат

χε11P = χε011 + v̄
µ2

1

v2

1

T

1 + b

a+ 2b− 2
T

(1 + b)ν̃
(0)
a (0)

, (3.9)

де використанi наступнi позначення:

κ
b
1 = 1 + bb1 chx,

κ2 = κ + κ
b
2 = ch2x− η(1) sh 2x+ bb1 chx− η(1)2bb1 shx,

ϕηa(0) =
1

1 − η(1)z
+ βν(0)

a (0).

Вiдзначимо, що вираз (3.9) узгоджується з вiдповiдним резуль-
татом роботи [6], а при w → ∞ – iз даними роботи [7].

Використовуючи вирази (3.5), можна розрахувати iзотермiчний
коефiцiєнт п’єзоелектричної напруги e14 недеформованого кристалу
при T < TN :

e14 = e014 +
µ1

v

1

T

[

ψ̃4κ
b
1 − δ̃a4 − δ̃14κ

b

D − 2κ
b
1ϕ

η
a(0)

+
ψ̃4κ2 − δ̃a4κ − δ̃14κ

b
2

D − 2κ2ϕ
η
a(0)

]

,

(3.10)
де κ

b = bb1 chx.
У параелектричнiй

e14p = e014 +
µ1

v

2

T

ψ̃4(1 + b) − δ̃a4 − δ̃14b

a+ 2b− 2
T

(1 + b)ν
(0)
a (0)

. (3.11)

Iз спiввiдношення (3.4) знаходимо iзотермiчну пружну сталу при
сталому полi недеформованого кристалу в антисегнетоелектричнiй
фазi в такому виглядi:

cE44 = cE0
44 −

−2ψ̃4

v̄T

ψ̃4κ
b
1 − (δ̃a4 + δ̃14κ

b)

D − 2κ
b
1ϕ

η
a(0)

− 4ϕηa(0)

v̄T

(δ̃a4 + δ̃14κ
b)(δ̃a4κ + δ̃14κ

b
2)

D[D − 2κ
b
1ϕ

η
a(0)]

−

−2ψ̃4

v̄T

ψ̃4κ2 − (δ̃a4κ + δ̃14κ
b
2)

D − 2κ2ϕ
η
a(0)

− 4ϕηa(0)

v̄T

(δ̃a4 + δ̃14κ
b)(δ̃a4κ + δ̃14κ

b
2)

D[D − 2κ2ϕ
η
a(0)]

−

− 2

v̄DT

[

δ̃2a4(ch 2x+ 1) + δ̃2142bb1 chx
]

+ (3.12)

+
2

v̄D2T
(δ̃a4 sh 2x+ δ̃142bb1 shx)2,
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а в параелектричнiй фазi

cE44p = cE0
44 − 4ψ̃4

v̄T

ψ̃4(1 + b) − 2(δ̃a4 + δ̃14b)

a+ 2b− 2(1 + b) ν̃
(0)
a (0)
T

− (3.13)

− 8

v̄T

(δ̃a4 + δ̃14b)
2
[

1 +
ν̃(0)

a (0)
T

]

(a+ 4b+ 2)
[

a+ 2b− 2(1 + b) ν̃
(0)
a (0)
T

] − 4

v̄T

δ̃2a4 + δ̃214b

a+ 4b+ 2
.

Використовуючи вирази (3.8), (3.10) i (3.12) та вiдомi спiввiдно-
шення мiж пружними, дiелектричними i п’єзоелектричними хара-
ктеристиками DADP, отримуємо:

iзотермiчну сталу п’єзоелектричної напруги – h14 = e14
χε

11
;

iзотермiчну пружну сталу при сталiй поляризацiї – cP44 = cE44 +
e14h14;

iзотермiчний коефiцiєнт п’єзоелектричної деформацiї – d14 =
e14
cE
44

= e14s
E
44;

iзотермiчну сталу п’єзоелектричної деформацiї – g14 = h14

cP
44

;
iзотермiчну дiелектричну сприйнятливiсть при сталому тиску –

χσ11 = χε11 + e14d14.

4. Квадратичнi, пружнi, п’єзоелектричнi характе-

ристики ND4D2PO4 i коефiцiєнти електростри-

кцiї

Для розрахунку характеристик, якi описують ефекти другого поряд-
ку в кристалi, до затравочної частини гамiльтонiана (2.1) потрiбно
дописати такий доданок:

H0
21 = N

{

v̄

3
∑

i=1

cE0
44iε

2
4εi − 2v̄

3
∑

i=1

e014iE1ε4εi − 2v̄

3
∑

i=1

H0
i11εiE

2
1

}

,

(4.1)
де cE0

44i –“затравочнi” пружнi сталi, e014i – “затравочнi” квадратичнi
коефiцiєнти п’єзоелектричної напруги, H0

i11 – “затравочнi” коефiцi-
єнти електрострикцiї.

Використовуючи вираз (3.12), можна розрахувати квадратичнi
пружнi сталi. В антисегнетоелектричнiй фазi спiввiдношення для
cE44i досить громiздкi i тому наведемо лише результат розрахунку
в параелектричнiй фазi:

cE44i =

(

∂σ44

∂εi

)

E1

= cE0
44i +
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+
4

v̄T 2[a+ 2b− 2βν0
a(0)(1 + b)]2

{

−ψ̃2
4ψ̃ai(0)(1 + b)2 −

−ψ̃2
4

[(

δ̃sia+ δ̃1i2b
)

+ (δsi − δ1i)ab
]

+ (4.2)

+2ψ̃4ψ̃ai(0)(δa4 + δ14b)(1 + b) + 2ψ̃4βν
0
a(0)

(

δ̃a4 − δ̃14

)

δ̃1ib−

−ψ̃4

[(

δ̃sia+ δ̃1i2b
)

δ̃a4 +
(

δ̃si − δ̃1i

)

ab
]

− 8ψ̃ai(0)(δa4 + δ14b)
2
}

+

+
16
[

1 + βν0
a(0)

](

δ̃a4 + δ̃142b
)

δ̃14δ̃1ib

v̄T 2(a+ 4b+ 2)[a+ 2b− 2βν0
a(0)(1 + b)]

−

−
16βν0

a(0)
[

1 + βν0
a(0)

](

δ̃a4 + δ̃14b
)2

v̄T 2(a+ 4b+ 2)2[a+ 2b− 2βν0
a(0)(1 + b)]2

×

×
[

δ̃sia(1 + b) + δ̃1ib(6 + a+ 8b)
]

−

−
16
[

1 + βν0
a(0)

](

δ̃a4 + δ̃14b
)2

v̄T 2(a+ 4b+ 2)2[a+ 2b− 2βν0
a(0)(1 + b)]2

×

×
[

δ̃sia(1 + a+ 3b) + δ̃1ib(2 + 3a+ 3b)
]

+

+
4

v̄T 2(a+ 4b+ 2)2

{

−δ̃2a4δ̃sia− δ̃14

(

δ̃si − δ̃1i

)

ab
}

.

Взявши до уваги спiввiдношення (3.10), знаходимо квадратичнi
коефiцiєнти п’єзоелектричної напруги e14i. При T > TN

e14i = e014i +
µ1

v

1

T 2
[

a+ 2b− 2βν0
a(0)(1 + b)

]

{

2ψ̃4ψ̃ai(0)(1 + b)2 −

−ψ̃4

[(

δ̃sia+ δ̃1i2b
)

−
(

δ̃si −
(

δ̃1i

)

ab
]

− (4.3)

−2ψ̃ai(0)
(

δ̃a4 + δ̃14b
)

(1 + b) + 2βν0
a(0)

(

δ̃a4 − δ̃14

)

δ̃1ib−

−
[(

δ̃sia+ δ̃1i2b
)

δ̃a4 +
(

δ̃si − δ̃1i

)

δ̃14ab
]}

.

На основi спiввiдношення (3.8) можна розрахувати коефiцiєнти
електрострикцiї:

Hi11 = H0
i11 +

1

2
v̄
µ2

1

v2

1

T 2[a+ 2b− 2βν0
a(0)(1 + b)]

{

2ψ̃ai(0)(1 + b)2 +

+
[(

δ̃sia+ δ̃1i2b
)

+
(

δ̃si − δ̃1i

)

ab
]}

. (4.4)
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5. Поперечнi, динамiчнi проникностi механiчно за-

тиснутого i механiчно вiльного кристалу

Поперечнi динамiчнi характеристики ДАСОФ будемо дослiджувати,
використовуючи динамiчну модель дейтерованих антисегнетоактив-
них ортофосфатiв, що грунтується на iдеях стохастичної моделi Гла-
убера [8]. У рамках цiєї моделi часова залежнiсть функцiй розподiлу
дейтронiв описується рiвняннями такого вигляду:

−α d
dt
〈
∏

f

σqf 〉 =
∑

f ′

〈
∏

f

σqf

[

1 − σqf ′ tanh
1

2
βεxqf

]

〉, (5.1)

де α – стала, що має розмiрнiсть часу i ефективно визначає часову
шкалу динамiчних процесiв; εxqf – локальне поле при наявностi поля
E1, що дiє на дейтрон f -го зв’язку в q-й комiрцi, i яке отримуємо iз
гамiльтонiану (2.5). Тодi

tanh
βεxq1

2
= tanh

β

2

[

−1

2
Vaσq2 −

1

2
Vaσq4 −

1

2
Uaσq3 −

1

8
Φaσq2σq3σq4

−1

2
(δa4 − δ14)ε4σq2σq4 +

1

2
(δa4 + δ14)ε4 −

xq13
β

]

,

tanh
βεxq2

2
= tanh

β

2

[

−1

2
Vaσq3 −

1

2
Vaσq1 −

1

2
Uaσq4 −

1

8
Φaσq1σq3σq4

−1

2
(δa4 − δ14)ε4(σq1σq4 − σq3σq4) +

xq24
β

]

, (5.2)

tanh
βεxq3

2
= tanh

β

2

[

−1

2
Vaσq4 −

1

2
Vaσq2 −

1

2
Uaσq1 −

1

8
Φaσqσq2σq4

+
1

2
(δa4 − δ14)ε4σq2σq4 −

1

2
(δa4 + δ14)ε4 +

xq13
β

]

,

tanh
βεxq4

2
= tanh

β

2

[

−1

2
Vaσq1 −

1

2
Vaσq3 −

1

2
Uaσq2 −

1

8
Φaσq1σq2σq3

+
1

2
(δa4 − δ14)ε4(σq2σq3 − σq1σq2) −

xq24
β

]

.

Правi частини кожного з чотирьох спiввiдношень (5.2) набувають
восьми значень i можуть бути записанi у такому виглядi:

tanh
β

2
εxq1 = P xq13σq3 +Qxq13(σq2 + σq4) +Rxq13σq2σq3σq4 −

−Mx
q13(σq2σq3 + σq3σq4) −Nx

q13σq2σq4 − Lxq13,
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tanh
β

2
εxq3 = P xq13σq1 +Qxq13(σq2 + σq4) +Rxq13σq1σq2σq4 +

+Mx
q13(σq1σq2 + σq1σq4) +Nx

q13σq2σq4 + Lxq13, (5.3)

tanh
β

2
εxq2 = P xq24σq4 +Qxq124σq1 +Qxq224σq3 +Rxq24σq1σq3σq4 +

+Mx
q124σq1σq4 +Mx

q224σq3σq4 +Nx
q24σq1σq3 + Lxq24,

tanh
β

2
εxq4 = P xq24σq2 +Qxq124σq3 +Qxq224σq1 +Rxq24σq1σq2σq3 −

−Mx
q124σq2σq3 −Mx

q224σq1σq2 −Nx
q24σq1σq3 − Lxq24.

Прирiвнюючи правi сторони виразiв (5.2) i (5.3) i враховуючи, що
σqf = ±1, отримуємо вирази для коефiцiєнтiв P xq13, . . . , L

x
q24 у такому

виглядi:

P xq13 =
1

8

(

lxq113 − lxq213 + nxq113 − nxq213 + 2mx
q113 − 2mx

q213

)

,

Qxq13 =
1

8

(

lxq113 − lxq213 − nxq113 + nxq213

)

,

Rxq13 =
1

8

(

lxq113 − lxq213 + nxq113 − nxq213 − 2mx
q113 + 2mx

q213

)

,

Nx
q13 =

1

8

(

lxq113 + lxq213 + nxq113 + nxq213 − 2mx
q113 − 2mx

q213

)

,

Mx
q13 =

1

8

(

lxq113 + lxq213 − nxq113 − nxq213

)

, (5.4)

Lxq13 =
1

8

(

lxq113 + lxq213 + nxq113 + nxq213 + 2mx
q113 + 2mx

q213

)

,

P xq24 =
1

8

(

lxq124 − lxq224 + nxq124−nxq224+mx
q124−mx

q224+mx
q324−mx

q424

)

,

Qxq124 =
1

8

(

lxq124 − lxq224−nxq124+nxq224+mx
q124+mx

q224−mx
q324−mx

q424

)

,

Qxq224 =
1

8

(

lxq124 − lxq224−nxq124+nxq224−mx
q124−mx

q224+mx
q324+mx

q424

)

,

Rxq24 =
1

8

(

lxq124 − lxq224+nxq124−nxq224−mx
q124+mx

q224−mx
q324+mx

q424

)

,

Nx
q24 =

1

8

(

lxq124 + lxq224+nxq124+nxq224−mx
q124−mx

q224−mx
q324−mx

q424

)

,

Mx
q124 =

1

8

(

lxq124+lxq224−nxq124−nxq224+mx
q124−mx

q224−mx
q324+mx

q424

)

,

Mx
q224 =

1

8

(

lxq124+lxq224−nxq124−nxq224−mx
q124+mx

q224+mx
q324−mx

q424

)

,

Lxq24 =
1

8

(

lxq124 + lxq224 +nxq124+nxq224+mx
q124+mx

q224+mx
q324+mx

q424

)

,
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де використанi наступнi позначення:

lx
q

1
213

= −lx
q

1
21

= lx
q

1
23

= tanh
1

2
[∓β(ε′ − w′) − βδ14ε4 + xq13],

nx
q

1
213

= −nx
q

1
21

= nx
q

1
23

= tanh
1

2
[∓β(w′ − w′

1) − βδ14ε4 + xq13],

mx

q
1
213

= −mx

q
1
21

= mx

q
1
2 3

= tanh
1

2
[∓βw′ − βδa4ε4 + xq13],

lx
q

1
224

= lx
q

1
22

= −lx
q

1
24

= tanh
1

2
[∓β(ε′ − w′) + xq24],

nx
q

1
224

= nx
q

1
22

= −nx
q

1
24

= tanh
1

2
[∓β(w′ − w′

1) + xq24],

mx
q

1
424

= mx
q

1
4 2

= −mx
q

1
4 4

= tanh
1

2
[∓βw′ + β(δa4 − δ14)ε4) + xq24],

mx
q

3
224

= mx
q

3
2 2

= −mx
q

3
2 4

= tanh
1

2
[∓βw′ − β(δa4 − δ14)ε4) + xq24].

При прикладаннi до кристалiв ДАСОФ електричного поля E1

функцiям розподiлу дейтронiв властива така симетрiя:

η
(3)x
q13 = −〈σq2σq3σq4〉 = 〈σq1σq2σq4〉,
η
(3)x
q24 = 〈σq1σq3σq4〉 = −〈σq1σq2σq3〉,
η
(2)x
q1 = 〈σq1σq4〉 = 〈σq2σq3〉, (5.5)

η
(2)x
q2 = −〈σq1σq2〉 = −〈σq3σq4〉,
η
(2)x
q13 = −〈σq1σq3〉,
η
(2)x
q24 = −〈σq2σq4〉.

Пiдставляючи вирази (5.3) в систему рiвнянь (5.1) i враховуючи
симетрiю функцiй розподiлу (5.5), отримуємо замкнену систему рiв-
нянь для залежних вiд часу функцiй розподiлу дейтронiв ДАСОФ
при наявностi поля E1 в такому виглядi:

d

dt































η
(1)x
q13

η
(1)x
q24

η
(3)x
q13

η
(3)x
q24

η
(2)x
q1

η
(2)x
q2

η
(2)x
q13

η
(2)x
q24































=

























āq11 āq12 . . . āq18
āq21 āq22 . . . āq28
āq31 āq32 . . . āq38
āq41 āq42 . . . āq48
āq51 āq52 . . . āq58
āq61 āq62 . . . āq68
āq71 āq72 . . . āq78
āq81 āq82 . . . āq88























































η
(1)x
q13

η
(1)x
q24

η
(3)x
q13

η
(3)x
q24

η
(2)x
q1

η
(2)x
q2

η
(2)x
q13

η
(2)x
q24































+

























āq1
āq2
āq3
āq4
āq5
āq6
āq7
āq8

























. (5.6)
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Коефiцiєнти системи (5.6) мають такий вигляд:

āq11 = − 1

α
(1 + P γq13), āq12 = 0, āq13 =

1

α
Rγq13, āq14 = 0,

āq15 =
1

α
Mγ
q13, āq16 = − 1

α
Mγ
q13, āq17 = 0, āq18 = − 1

α
Nγ
q13,

āq21 = 0, āq22 = − 1

α
(1 + P γq24), āq23 = 0, āq24 =

1

α
Rγq24,

āq25 =
1

α
Mγ
q24, āq26 = − 1

α
Mγ
q24, āq27 = − 1

α
Nγ
q24, āq28 = 0,

āq31 = − 1

α
(2P γq24 − 2Rγq24 −Rγq13), āq32 = 0,

āq33 = − 1

α
(3 + P γq13), āq34 = 0,

āq35 = − 1

α
(Mγ

q13 +Nγ
q24 − Lγq24),

āq36 = − 1

α
(−Mγ

q13 +Nγ
q24 − Lγq24), āq37 = 0, āq38 =

1

α
Lγq13,

āq41 = 0, āq42 = − 1

α
(2P γq13 − 2Rγq13 − Rγq24),

āq43 = 0, āq44 = − 1

α
(3 + P γq24),

āq45 = − 1

α
(Nγ

q13 − Lγq13 +Mγ
q24),

āq46 = − 1

α
(Nγ

q13 − Lγq13 −Mγ
q24), āq47 =

1

α
Lγq24, āq48 = 0,

āq51 = − 1

α
(Mγ

q13 +Nγ
q24 − Lγq24),

āq52 = − 1

α
(Nγ

q13 − Lγq13 +Mγ
q24), āq53 =

1

α
Mγ
q13, āq54 =

1

α
Mγ
q24,

āq55 = − 1

α
(2 −Rγq13 −Rγq24), āq56 = − 1

α
(P γq13 + P γq24),

āq57 = − 1

α
Qγq24, āq58 = − 1

α
Qγq13,

āq61 =
1

α
(Mγ

q13 −Nγ
q24 + Lγq24), āq62 =

1

α
(−Nγ

q13 + Lγq13 +Mγ
q24),

āq63 = − 1

α
Mγ
q13, āq64 = − 1

α
Mγ
q24, āq65 = − 1

α
(P γq13 + P γq24),

āq66 = − 1

α
(2 −Rγq13 −Rγq24), āq67 =

1

α
Qγq24, āq68 = − 1

α
Qγq13,

āq71 =
1

α
2Lγq13, āq72 = 0, āq73 = − 1

α
2Nγ

q13, āq74 = 0,
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āq75 = − 1

α
2Qγq13, āq76 =

1

α
2Qγq13, āq77 = − 1

α
2, āq78 =

1

α
2Rγq13,

āq81 = 0, āq82 =
1

α
2Lγq24, āq83 = 0, āq84 = − 1

α
2Nγ

q24,

āq85 = − 1

α
2Qγq24, āq86 =

1

α
2Qγq24, āq87 =

1

α
2Rγq24, āq88 = − 2

α
,

āq1 =
1

α
Lγq13, āq2 =

1

α
Lγq24, āq3 = − 1

α
Nγ
q13, āq4 = − 1

α
Nγ
q24,

āq95 =
1

α
(Qγq13 +Qγq24, āq96 = − 1

α
(Qγq13 +Qγq24,

āq97 = − 1

α
2P γq13, āq98 = − 1

α
2P γq24.

В одночастинковому наближеннi на основi (5.1) отримуємо

d

dt
η
(1)z
q13 = − 1

α
η
(1)z
q13 +

1

α
tanh

1

2
x̄q13,

d

dt
η
(1)x
q24 = − 1

α
η
(1)x
q24 +

1

α
tanh

1

2
x̄q24. (5.7)

Розглянемо тепер випадок малих вiдхилень вiд стану рiвноваги i
вважатимемо, що кристал механiчно вiльний. Видiлимо в системах
(5.6) i (5.7) статичну i динамiчну частини. Для того представимо
функцiї розподiлу, ефективнi поля i деформацiю ε4 у виглядi суми
двох доданкiв: рiвноважних частин i їх вiдхилень вiд стану рiвно-
ваги. Для простоти розгляду динамiчних характеристик дiагональнi
деформацiї εi вважатимемо незалежними вiд часу. Отже,

η
(1)x
q13
24

= η(1)
q + η

(1)x
13
24t

, η
(3)x
q13
24

= η(3)
q + η

(3)x
13
24t

, ε4 = ε4t

xq13 = x̃q13 + x13t + βψ4ε4t = −β∆̃a
q13 + 2βνa(k

z)η(1)
q −

−β∆a
13t + 2βνa(0)η

(1)x
13t + βµ1E1t + 2ψ4ε4t, (5.8)

xq24 = x̃q24 + x24t = −β∆̃a
q24 + 2βνa(k

z)η(1)
q −

−β∆a
24t + 2βνa(0)η

(1)x
24t .

Розкладемо коефiцiєнти P xq13, . . . , L
x
q24 у ряди за часозалежними

доданками. В результатi отримаємо

P xq13 = P (0) +
x13t

2
P (1)
q +

(

βψ4P
(1)
q − βδ14P

(1)
q14 − βδa4Q

(1)
qa

)

ε4t,

Qxq13 = Q(0) +
x13t

2
Q(1)
q +

(

βψ4Q
(1)
q − βδ14Q

(1)
q14

)

ε4t,

Rxq13 = R(0) +
x13t

2
R(1)
q +

(

βψ4R
(1)
q − βδ14P

(1)
q14 + βδa4Q

(1)
qa

)

ε4t,
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Nx
q13 = N (0)

q +
x13t

2
N (1) +

(

βψ4N
(1) − βδ14N

(1)
q14 + βδa4M

(1)
a

)

ε4t,

Mx
q13 = M (0)

q +
x13t

2
M (1) +

(

βψ4M
(1) − βδ14M

(1)
q14

)

ε4t,

Lxq13 = L(0)
q +

x13t

2
L(1) +

(

βψ4L
(1) − βδ14N

(1)
q14 − βδa4M

(1)
a

)

ε4t,

P xq24 = P (0) +
x24t

2
P (1)
q , (5.9)

Qxq124 = Q(0) +
x24t

2
Q(1)
q +

(

−βδ14Q(1)
qa + βδa4Q

(1)
qa

)

ε4t,

Qxq224 = Q(0) +
x24t

2
Q(1)
q +

(

βδ14Q
(1)
qa − βδa4Q

(1)
qa

)

ε4t,

Rxq24 = R(0) +
x24t

2
R(1)
q ,

Nx
q24 = N (0) +

x24t

2
N (1),

Mx
q124 = M (0)

q +
x24t

2
M (1) +

(

−βδ14M (1)
a + βδa4M

(1)
a

)

ε4t,

Mx
q224 = M (0)

q +
x24t

2
M (1) +

(

βδ14M
(1)
a − βδa4M

(1)
a

)

ε4t,

Lxq24 = L(0)
q +

x24t

2
L(1).

Тут використанi такi позначення:

P (0) = l
(0)
− + n

(0)
− + 2m

(0)
− , N (0)

q = l
(0)
q+ + n

(0)
q+ − 2m

(0)
q+,

Q(0) = l
(0)
− − n

(0)
− , M (0)

q = l
(0)
q+ − n

(0)
q+,

R(0) = l
(0)
− + n

(0)
− − 2m

(0)
− , L(0)

q = l
(0)
q+ + n

(0)
q+ + 2m

(0)
q+,

P (1)
q = l

(1)
q− + n

(1)
q− + 2m

(1)
q−, N

(1) = l
(1)
+ + n

(1)
+ − 2m

(1)
+ ,

Q(1)
q = l

(1)
q− − n

(1)
q−, M (1) = l

(1)
+ − n

(1)
+ ,

R(1)
q = l

(1)
q− + n

(1)
q− − 2m

(1)
q−, L

(1) = l
(1)
+ + n

(1)
+ + 2m

(1)
+ ,

P
(1)
q14 =

1

2

(

l
(1)
q− + n

(1)
q−

)

, N
(1)
q14 =

1

2

(

l
(1)
q+ + n

(1)
q+

)

,

Q
(1)
q14 =

1

2

(

l
(1)
q− − n

(1)
q−

)

, M
(1)
q14 =

1

2

(

l
(1)
q+ − n

(1)
q+

)

,

Q(1)
qa = m

(1)
q−, M (1)

a = m
(1)
+ ,

де

l
(0)
q∓ =

1

8

{

tanh
β

2

[

−(ε′ − w′) +
1

β
xq

]

∓ tanh
β

2

[

(ε′ − w′) +
1

β
xq

]}

,
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n
(0)
q∓ =

1

8

{

tanh
β

2

[

−(w′ − w′
1) +

1

β
xq

]

∓ tanh
β

2

[

(w′ − w′
1) +

1

β
xq

]}

,

m
(0)
q∓ =

1

8

{

tanh
β

2

[

−w′ +
1

β
xq

]

∓ tanh
β

2

[

w′ +
1

β
xq

]}

,

l
(1)
q∓ =

1

8

{

cosh−2 β

2

[

−(ε′−w′
1)+

1

β
xq

]

∓cosh−2β

2

[

(ε′ − w′)+
1

β
xq

]}

,

n
(1)
q∓ =

1

8

{

cosh−2 β

2

[

−(w′−w′
1)+

1

β
xq

]

∓cosh−2β

2

[

(w′−w′
1)+

1

β
xq

]}

,

m
(1)
q∓ =

1

8

{

cosh−2 β

2

[

−w′ +
1

β
xq

]

∓ cosh−2 β

2

[

w′ +
1

β
xq

]}

.

З урахуванням (5.8) i (5.9) iз системи рiвнянь (5.6) отримуємо двi
системи для рiвноважних функцiй розподiлу дейтронiв i їх флукту-
ацiйних частин. Перша iз них при E1 = 0 має розв’язок:

η(1) =
1

D
(sinh 2x+ 2b sinhx), η(3) =

1

D
(sinh 2x− 2b sinhx),

η
(2)
1 =

1

D
(cosh 2x− 1 + a− d), η

(2)
2 =

1

D
(cosh 2x− 1 − a+ d),

η
(2)
3 =

1

D
(cosh 2x+ 1 − a− d). (5.10)

Вирази (5.10) є внутрiкластерними функцiями розподiлу дейтро-
нiв ДАСОФ.

Розглянемо тепер систему рiвнянь для залежних вiд часу фун-
кцiй розподiлу дейтронiв механiчно вiльного кристалу. Пiдставляю-
чи (5.8) i (5.9) в системи рiвнянь (5.6) i (5.7) i виключаючи ∆a

q13t

i ∆a
q24t, отримуємо у випадку поля вздовж a-осi наступну систему

рiвнянь:

d

dt































η
(1)x
13t

η
(1)x
24t

η
(3)x
13t

η
(3)x
24t

η
(2)x
q1t

η
(2)x
q2t

η
(2)x
q13t

η
(2)x
q24t































= −µ1E1t

2kBT

























a1

0
a3

a4

aq5
aq6
aq7
0

























− βψ4ε4t

























a1

0
a3

a4

aq5
aq6
aq7
0

























−
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−βδ14ε4t





























a
(1)
141

0

a
(3)
141

a
(1)
142

a
(2)
q141

a
(2)
q142

a
(2)
q143

0





























− βδa4ε4t





























a
(1)
a41

0

a
(3)
a41

a
(1)
a42

a
(2)
qa41

a
(2)
qa42

a
(2)
qa43

0





























+ (5.11)

+

























a11 0 a13 0 aq15 −aq15 0 aq18
0 a11 0 a13 aq15 −aq15 aq18 0
a31 a32 a33 a34 aq35 aq36 aq37 aq38
a32 a31 a34 a33 aq35 aq36 aq38 aq37
aq51 aq51 aq53 aq53 a55 a56 a57 a57

aq61 aq61 aq63 aq63 a65 a66 a67 a67

aq71 0 aq73 0 a75 −a75 a77 a78

0 aq71 0 aq73 a75 −a75 a78 a77























































η
(1)x
13t

η
(1)x
24t

η
(3)x
13t

η
(3)x
24t

η
(2)x
q1t

η
(2)x
q2t

η
(2)x
q13t

η
(2)x
q24t































Коефiцiєнти системи (5.11) мають такий вигляд:

a11 =
1

α

[

−(1 + P (0)) + βνa(0)X(1) +K(1)Φ1

]

,

a13 =
1

α

[

R(0) −K(1)R(0)
]

,

aq15 =
1

α

[

M (0)
q −K(1)M (0)

q

]

, aq18 =
1

α

[

−N (0)
q −K(1)N (0)

q

]

,

a31 =
1

α

[

−(2P (0) − 3R(0)) + βνa(0)X
(3)
1 +K

(3)
1 Φ1

]

,

a32 =
1

α

[

βνaX
(3)
2 +K

(3)
2 Φ1

]

,

a33 =
1

α

[

−(3 + P (0)) −K
(3)
1 R(0)

]

, a34 =
1

α

[

−K(3)
2 R(0)

]

,

aq35 =
1

α

[

−(N (0)
q +M (0)

q − L(0)
q ) − (K

(3)
1 +K

(3)
2 )M (0)

q

]

,

aq36 =
1

α

[

−(N (0)
q −M (0)

q − L(0)
q ) + (K

(3)
1 +K

(3)
2 )M (0)

q

]

,

aq37 =
1

α

[

K
(3)
2 N (0)

q

]

, aq38 =
1

α

[

L(0)
q +K

(3)
1 N (0)

q

]

,

aq51 =
1

α

[

−(N (0)
q +M (0)

q − L(0)
q ) + βνa(0)X

(2)
1 +K

(2)
q1 Φ1

]

,
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aq53 =
1

α

[

M (0)
q −K

(2)
q1 R

(0)
]

, a55 =
1

α

[

−2(1 −R(0))2K
(2)
q1 M

(0)
q

]

,

a56 =
1

α

[

−2P (0) + 2K
(2)
q1 M

(0)
q

]

, a57 =
1

α

[

−Q(0) +K
(2)
q1 N

(0)
q

]

,

aq61 =
1

α

[

−(N (0)
q −M (0)

q − L(0)
q ) + βνa(0)X

(2)
2 +K

(2)
q2 Φ1

]

,

aq63 =
1

α

[

−M (0)
q −K

(2)
q2 R

(0)
]

, a65 =
1

α

[

−2P (0) − 2K
(2)
q2 M

(0)
q

]

,

a66 =
1

α

[

−2(1 −R(0)) + 2K
(2)
q2 M

(0)
q

]

, a67 =
1

α

[

Q(0) + 2K
(2)
q2 N

(0)
q

]

,

aq71 =
1

α

[

2L(0)
q ) + βνa(0)X

(2)
3 +K

(2)
q3 Φ1

]

,

aq73 =
1

α

[

−2N (0) −K
(2)
3 R(0)

]

, a75 =
1

α

[

−2Q(0) −K
(3)
q3 M

(0)
q

]

,

a77 = − 2

α
, a78 =

1

α

[

2R(0) +K
(3)
q2 N

(0)
q

]

,

a1 =
1

α
K(1)ϕ, a3 =

1

α
K

(3)
1 ϕ, a4 =

1

α
K

(3)
2 ϕ,

aq5 =
1

α
K

(2)
q1 ϕ, aq6 =

1

α
K

(2)
q2 ϕ, aq7 =

1

α
K

(3)
q3 ϕ,

a
(1)
141 =

1

α

[

X
(1)
141(K

(1) − 1)
]

, a
(1)
a41 =

1

α

[

X
(1)
a41(K

(1) − 1)
]

,

a
(3)
141 =

1

α

[

X
(3)
141(K

(3)
1 − 1)

]

, a
(3)
a41 =

1

α

[

X
(3)
a41(K

(3)
1 − 1)

]

,

a
(3)
142 =

1

α

[

X
(3)
142(K

(3)
2 − 1)

]

, a
(3)
a42 =

1

α

[

X
(3)
a42(K

(3)
2 − 1)

]

,

a
(2)
q141 =

1

α

[

X
(2)
141(K

(2)
q1 − 1)

]

, a
(2)
qa41 =

1

α

[

X
(2)
a41(K

(2)
q1 − 1)

]

,

a
(2)
q142 =

1

α

[

X
(2)
142(K

(2)
q2 − 1)

]

, a
(2)
qa42 =

1

α

[

X
(2)
a42(K

(2)
q2 − 1)

]

,

a
(2)
q143 =

1

α

[

X
(3)
143(K

(2)
q3 − 1)

]

, a
(a)
qa43 =

1

α

[

X
(2)
a43(K

(2)
q3 − 1)

]

,

а

K(1) = X(1)(X(1) − 2ϕ)−1, K
(3)
1 = X

(3)
1 (X(1) − 2ϕ)−1,

K
(3)
2 = X

(3)
2 (X(1) − 2ϕ)−1, K

(2)
q1 = X

(2)
q1 (X(1) − 2ϕ)−1,

K
(2)
q2 = X

(2)
q2 (X(1) − 2ϕ)−1, K

(2)
q3 = X

(2)
q3 (X(1) − 2ϕ)−1,

Φ1 = P (0) − βνa(0)(X(1) − ϕ), ϕ = cosh2

(

1

2
ln

1 + η(1)

1 − η(1)

)

,

X(1) = −P (1)
q η(1)

q +R(1)
q η(3)

q +M (1)η
(2)
1 −M (1)η

(2)
2 −N (1)η

(2)
3 + L(1),
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X
(3)
1 = R(1)

q η(1)
q − P (1)

q η(3)
q −M (1)η

(2)
1 +M (1)η

(2)
2 + L(1)η

(2)
3 −N (1),

X
(3)
2 = −(2P (1)

q 2R(1)
q )η(1)

q − (N (1) − L(1))η
(2)
1 − (N (1) − L(1))η

(2)
2 ,

X
(2)
q2 = (−N (1) −M (1) + L(1))η(1)

q +M (1)η(3)
q +

+R(1)
q η

(2)
1 − P (1)

q η
(2)
2 −Q(1)

q η
(2)
3 +Q(1)

q ,

X
(2)
q2 = (−N (1) +M (1) + L(1))η(1)

q −M (1)η(3)
q −

−P (1)
q η

(2)
1 +R(1)

q η
(2)
2 +Q(1)

q η
(2)
3 −Q(1)

q ,

X
(2)
q3 = 2L(1)η(1)

q − 2N (1)η(3)
q − 2Q(1)

q η
(2)
1 +

+2Q(1)
q η

(2)
2 + 2R(1)

q η
(2)
3 − 2P (1)

q ,

X
(1)
141 = P

(1)
q14η

(1)
q − P

(1)
q14η

(3)
q −M

(1)
14 η

(2)
1 +M

(1)
14 η

(2)
2 +N

(1)
14 η

(2)
3 −N

(1)
14 ,

X
(3)
141 = −(P

(1)
q14 − 2Q(1)

qa )η(1)
q + (P

(1)
q14 −Q(1)

qa )η(3)
q +M

(1)
14 η

(2)
1 −

−M (1)
14 η

(2)
2 − (N

(1)
14 + 2M (1)

a )η
(3)
2 + (N

(1)
14 + 2M (1)

a ),

X
(3)
142 = 2Q(1)

qa η
(1)
q −M (1)

a η
(2)
1 −M (1)

a η
(2)
2 ,

X
(2)
q141 = (M

(1)
14 −M (1)

a )η(1)
q − (M

(1)
14 +M (1)

a )η(3)
q − P

(1)
q14η

(2)
1 +

+P
(1)
q14η

(2)
2 + (Q

(1)
q14 +Q(1)

qa )η
(3)
2 − (Q

(1)
q14 −Q(1)

qa ),

X
(2)
q142 = −(M

(1)
14 +M (1)

a )η(1)
q + (M

(1)
14 −M (1)

a )η(3)
q + P

(1)
q14η

(2)
1 −

−P (1)
q14η

(2)
2 − (Q

(1)
q14 −Q(1)

qa )η
(3)
2 + (Q

(1)
q14 +Q(1)

qa ),

X
(2)
q143 = −2N

(1)
14 η

(1)
q + 2N

(1)
a4 )η(3)

q + 2Q
(1)
q14η

(2)
1 − 2Q

(1)
q14η

(2)
2 −

−2P
(1)
q14η

(3)
2 + 2P

(1)
q14,

X
(1)
a41 = −X(3)

a41 = Q(1)
qa η

(1)
q +Q(1)

qa η
(3)
q −M (1)

a η
(2)
3 −M (1)

a ,

X
(3)
a42 = 2Q(1)

qa η
(1)
q −M (1)

a η
(2)
1 −M (1)

a η
(2)
2 ,

X
(2)
qa41 = X

(2)
qa42 = −M (1)

a η(1)
q +M (1)

a η
(3)
q1 +Q(1)

qa η
(2)
1 +

+Q(1)
qa η

(2)
2 −Q(1)

qa η
(2)
3 −Q(1)

qa ,

X
(2)
qa43 = −2M (1)

a η(1)
q − 2M (1)

a η(3)
q + 2Q(1)

qa η
(2)
3 + 2Q(1)

qa .

У параелектричнiй фазi система рiвнянь (5.11) має наступний
вигляд:

d

dt

(

η
(1)x
13t

η
(3)x
13t

)

=

(

aP11 aP13
aP31 aP33

)

(

η
(1)x
13t

η
(3)x
13t

)

−
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−µ1E1t

2kBT

(

aP1
aP3 + aP4

)

− βψ4ε4t

(

aP1
aP3 + aP4

)

− (5.12)

−βδ14ε4t
(

a
(1)P
141

a
(3)P
141

)

− βδa4ε4t

(

a
(2)P
a41

a
(3)P
a42

)

.

Перейдемо в системi рiвнянь (5.11) до таких величин: η(1)x
±t =

1
2

(

η
(1)x
13t ± η

(1)x
24t

)

, η(3)x
± = 1

2

(

η
(3)x
13t ± η

(3)x
24t

)

, η(2)x
±t = 1

2

(

η
(2)
q13t ± η

(2)
q24t

)

. В

результатi отримуємо такi двi системи рiвнянь:

d

dt















η
(1)x
+t

η
(3)x
+t

η
(2)x
1t

η
(2)x
2t

η
(2)x
+t















= −µ1E1t

4kBT













a1

a3 + a4

aq5
aq6
aq7













− β

2
ψ4ε4t













a1

a3 + a4

aq5
aq6
aq7













−

−β
2
δ14ε4t

















a
(1)
141

a
(3)
141 + a

(3)
142

a
(2)
q141

a
(2)
q142

a
(2)
q143

















− β

2
δa4ε4t

















a
(1)
a41

a
(3)
qa41 + a

(3)
qa42

a
(2)
qa41

a
(2)
qa42

a
(2)
qa43

















+ (5.13)

+













a11 a13 aq15 −aq15 aq18
a31 + a32 a33 + a34 aq35 aq36 aq37 + aq38
aq51 aq53 a55 a56 a57

aq61 aq63 a65 a66 a67

aq71 aq73 a75 −a75 a77 + a78



























η
(1)x
+t

η
(3)x
+t

η
(2)x
1t

η
(2)x
2t

η
(2)x
+t















,

d

dt







η
(1)x
−t
η
(3)x
−t
η
(2)x
−t






=





a11 a13 aq18
a31 − a32 a33 − a34 aq37 − aq38
aq71 aq73 a77 − a78











η
(1)x
−t
η
(3)x
−t
η
(2)x
−t






−

−µ1E1t

4kBT





a1

a3 − a4

aq7



− β

2
ψ4ε4t





a1

a3 − a4

aq7



− (5.14)

−β
2
δ14ε4t







a
(1)
141

a
(3)
141 − a

(3)
142

a
(3)
q143






− β

2
δa4ε4t







a
(1)
a41

a
(3)
a41 − a

(3)
a42

a
(3)
qa43






.



24 Препринт

У випадку механiчно затиснутого кристалу (ε4t = 0) система рiв-
нянь (5.11) набуває вигляду:

d

dt































η
(1)x
13t

η
(1)x
24t

η
(3)x
13t

η
(3)x
24t

η
(2)x
q1t

η
(2)x
q2t

η
(2)x
q13t

η
(2)x
q24t































= −µ1E1t

2kBT

























a1

0
a3

a4

aq5
aq6
aq7
0

























+ (5.15)

+

























a11 0 a13 0 aq15 −aq15 0 aq18
0 a11 0 a13 aq15 −aq15 aq18 0
a31 a32 a33 a34 aq35 aq36 aq37 aq38
a32 a31 a34 a33 aq35 aq36 aq38 aq37
aq51 aq51 aq53 aq53 a55 a56 a57 a57

aq61 aq61 aq63 aq63 a65 a66 a67 a67

aq71 0 aq73 0 a75 −a75 a77 a78

0 aq71 0 aq73 a75 −a75 a78 a77























































η
(1)x
13t

η
(1)x
24t

η
(3)x
13t

η
(3)x
24t

η
(2)x
q1t

η
(2)x
q2t

η
(2)x
q13t

η
(2)x
q24t































.

Систему рiвнянь (5.15) зводимо до неоднорiдного диференцiаль-

ного рiвняння восьмого порядку вiдносно η
(1)
13E1

(t), розв’язок якого
має наступний вигляд:

η
(1)
13E1

(t) =
8
∑

i=1

Cxi exp

(

− t

τxi

)

+
µ1E1(t)

2kBT

p
8
∑

n=1
(iω)npn

, (5.16)

де Cxi – постiйнi коефiцiєнти, τxi – часи релаксацiї, якi визначаються
спiввiдношенням

τxi = − 1

qxi
,

а qxi – коренi характеристичного рiвняння

(qx)8 + p7(q
x)7 + p6(q

x)6 + p5(q
x)5 + p4(q

x)4 +

+p3(q
x)3 + p2(q

x)2 + p1(q
x) + p0 = 0. (5.17)

У (5.16)

p = −
[

(iω)7p(7) + (iω)6p(6) + (iω)5p(5) + (iω)4p(4) + (iω)3p(3) +
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+(iω)2p(2) + (iω)p(1) + p(0)
]

. (5.18)

Коефiцiєнти Pn i p(n) (n = 1, . . . , 8) є сумами детермiнантiв, якi отри-
муються при переходi вiд системи рiвнянь (5.15) до диференцiаль-

ного рiвняння вiдносно η(1)
13 (t).

Динамiчну сприйнятливiсть ДАСОФ вздовж a-осi розрахуємо на-
ступним чином:

χε11(ω, T ) = lim
E1(t)→0

µ1

v

dη
(1)
13E1

(t)

dE1(t)
. (5.19)

У результатi отримаємо

χε11(ω, T ) =
p

8
∑

n=1
(iω)npn

=
µ2

1

vkB

p

2T

8
∏

n=1

τxn
(1 + iωτxn )

=
8
∑

n=1

χ1(n)

1 + iωτxn
.

Комплексна дiелектрична проникнiсть дейтронної системи ДА-
СОФ дорiвнює:

εε11(ω, T ) = 1 + 4πχ1(ω, T ) = εε
′

11(ω, T )− iεε
′′

11 (ω, T ),

де

εε
′

11(ω, T ) = ε∞1 +
8
∑

n=1

4πχ1(n)

1 + (ωτxn )2
, εε

′′

12 (ω, T ) =
8
∑

n=1

4πχ1(n)ωτxn
1 + (ωτxn )2

.

(5.20)
Тут ε∞1 – високочастотний вклад у дiелектричну проникнiсть.

У параелектричнiй фазi система рiвнянь для флуктуацiйних ча-
стин функцiй розподiлу (5.15) розпадається на три системи рiвнянь.
Зокрема,

d

dt

(

η
(1)
13E1

(t)

η
(3)
13E1

(t)

)

=

(

a+
011 a+

013

a+
031 a+

033

)

(

η
(1)
13E1

(t)

η
(3)
13E1

(t)

)

− µ1E1(t)

2kBT

(

a+
01

a+
03

)

.

(5.21)
Розв’язок системи (5.21) представимо у виглядi

η
(1)
13E1

(t) =

2
∑

i=1

cxi exp

(

− t

τx+i

)

+
µ1E1(t)

2kT

kx

(iω)2 + iωkx1 + kx0
, (5.22)
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де

(τx+i )−1 =
1

2

{

+kx1 ±
√

(kx1 )2 − 4kx0

}

,

kx1 = −(a+
011 + a+

033), k
x
0 =

∣

∣

∣

∣

a+
011 a+

013

a+
031 a+

033

∣

∣

∣

∣

, kx = −(iωkx(1) + kx(0)),

kx(1) = a+
01, kx(0) =

∣

∣

∣

∣

a+
011 a+

01

a+
031 a+

03

∣

∣

∣

∣

.

Дiелектрична сприйнятливiсть у парафазi має такий вигляд

χε11(ω, T ) =
µ2

1

kBv

1

2T

kx

(iω)2 + iωkx1 + kx0
= (5.23)

=
µ2

1

kBv

1

2T

τx+1 τx+2 kx

(i+ iωτx+1 )(1 + iωτx+2 )
=

χ1(1)

1 + iωτx+1

+
χ1(2)

1 + iωτx+2

.

Тут використанi наступнi позначення:

χ1(1) =
µ2

1

kBv

1

2T

τx+1 τx+2

τx+2 − τx+1

(

−kx(1) + τx+1 kx(0)
)

,

χ1(2) = − µ2
1

kBv

1

2T

τx+1 τx+2

τx+2 − τx+1

(

−kx(1) + τx+2 kx(0)
)

. (5.24)

Тепер запишемо вирази для комплексної дiелектричної проникностi

εε
′

1 (ω, T ) = ε∞1 +
4πχ1(1)

1 + (ωτx+1 )2
+

4πχ1(2)

1 + (ωτx+2 )2
,

εε
′′

1 (ω, T ) =
4πχ1(1)ωτx+1

1 + (ωτx+1 )2
+

4πχ1(2)ωτx+2

1 + (ωτx+2 )2
, (5.25)

Чисельний аналiз показує, що вирiшальний внесок у дисперсiю
ε∗11(ω, T ) дає лише одна релаксацiйна мода (χ1(1) � χ1(n) при
T < TN i χ1(1) � χ1(2) при T > TN ). При цьому з восьми характер-
них часiв в ДАСОФ лише τx1 , що вiдповiдає збудженню з максималь-
ним дiелектричним вкладом, суттєво залежить вiд температури.

Розглянемо коливання тонкої квадратної пластинки кристалу
ДСОФ, яка вирiзана в площинi [1,0,0] зi сторонами завдовжки l пiд
дiєю зовнiшнiх змiнних електричного поля E1t = E1e

iωt або зсувної
напруги σ4t = σ4e

iωt. Такi зовнiшнi поля, окрiм зсувної деформа-
цiї ε4, iндукують у кристалi ще й дiагональнi компоненти тензора
деформацiї εi. Однак для простоти розгляду динамiчних характери-
стик будемо нехтувати дiагональними деформацiями.
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Оскiльки зсувна деформацiя ε4 визначається змiщеннями u2 i u3,
а саме

ε4 =
∂u2

∂z
+
∂u3

∂y
, (5.26)

то динамiку деформацiйних процесiв у кристалi будемо описувати
мовою класичних рiвнянь руху елементарного об’єму кристалу, якi
мають наступний вигляд:

ρ
∂2u2

∂t2
=
∂σ4

∂z
, ρ

∂2u3

∂t2
=
∂σ4

∂y
, (5.27)

де ρ = 1, 804 г/см3 – густина кристалу NH4H2PO4.
Враховуючи вираз (3.4) для механiчної напруги σ4, маємо

ρ
∂2u2

∂t2
= cE0

44

∂ε4
∂z

− 2
ψ̃4

v̄

∂η
(1)x
13

∂z
+

2δ̃a4
v̄

∂

∂z

(

κqs1

Dq4

)

+
2δ̃14
v̄

∂

∂z

(

κ
b
qs1

Dq4

)

,

ρ
∂2u3

∂t2
= cE0

44

∂ε4
∂y

− 2
ψ̃4

v̄

∂η
(1)x
13

∂y
+

2δ̃a4
v̄

∂

∂y

(

κqs1

Dq4

)

+
2δ̃14
v̄

∂

∂y

(

κ
b
qs1

Dq4

)

.

(5.28)

Оскiльки ε4 = ε4t = ∂u2t

∂z
+ ∂u3t

∂y
, то

ρ
∂2u2t

∂t2
= c14

∂ε4t
∂z

+ c24
∂

∂z
η
(1)x
13 + c34

∂

∂z
η
(1)x
24 ,

ρ
∂2u3t

∂t2
= c14

∂ε4t
∂y

+ c24
∂

∂y
η
(1)x
13 + c34

∂

∂y
η
(1)x
24 , (5.29)

де використанi такi позначення:

c14 = cE0
44 +

2ψ̃4

v̄DT

[

δ̃a4(κ + 1) + δ̃14(κ
b
2 + κ

b)
]

+

+
2

v̄D2T

(

δ̃a4 sinh 2x+ δ̃142bb1 sinhx
)2

−

− 2

v̄DT

[

δ̃2a4(cosh+1) + δ̃2142bb1 coshx
]

,

c24 = −2ψ̃4

v̄
+

2ϕηa(0)

v̄D

[

δ̃a4(κ + 1) + δ̃14(κ
b
2 + κ

b)
]

,

c34 =
2ϕηa(0)

v̄D

[

δ̃a4(κ − 1) + δ̃14(κ
b
2 − κ

b)
]

.
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Розв’язки систем (5.13), (5.11) i (5.29) шукаємо у виглядi гармо-
нiчних хвиль:

η
(1)x
13
24 t

= η
(1)x
13
24E

(y, z)eiωt, η
(3)x
13
24 t

= η
(3)x
13
24E

(y, z)eiωt,

η
(2)x

q
1
2 t

= η
(2)x

q
1
2E

(y, z)eiωt, η
(2)x

q
13
24 t

= η
(2)x

q
13
24E

(y, z)eiωt, (5.30)

ε4t = ε4E(y, z)eiωt, u 2
3 t

= u 2
3E

(

z

y

)

eiωt.

В результатi отримаємо

η
(1)x
13
24 t

=
βµ1

4

[

F
(1)
+ (ω) ± F

(1)
− (ω)

]

E1 +

{

βψ4

2

[

F
(1)
+ (ω) ± F

(1)
− (ω)

]

+

+
βδ14

2

[

F
(1)
14+(ω) ± F

(1)
14−(ω)

]

+
βδa4

2

[

F
(1)
a4+(ω) ± F

(1)
a4−(ω)

]

}

ε4E(y, z).

(5.31)

Тут використанi наступнi позначення:

F
(1)
+ (ω) =

(iω)4n(4) + (iω)3n(3) + (iω)2n(2) + (iω)n(1) + n(0)

(iω)5 + (iω)4n4 + (iω)3n3 + (iω)2n2 + (iω)n1 + n0
,

F
(1)
− (ω) =

(iω)2m(2) + (iω)m(1) +m(0)

(iω)3 + (iω)2m2 + (iω)m1 +m0
,

F
(1)
14+(ω) =

(iω)4n
(4)
14 + (iω)3n

(3)
14 + (iω)2n

(2)
14 + (iω)n

(1)
14 + n

(1)
14

(iω)5 + (iω)4n4 + (iω)3n3 + (iω)2n2 + (iω)n1 + n0
,

F
(1)
14−(ω) =

(iω)2m
(2)
14 + (iω)m

(1)
14 +m

(0)
14

(iω)3 + (iω)2m2 + (iω)m1 +m0
,

F
(1)
a4+(ω) =

(iω)4n
(4)
a4 + (iω)3n

(3)
a4 + (iω)2n

(2)
a4 + (iω)n

(1)
a4 + n

(1)
a4

(iω)5 + (iω)4n4 + (iω)3n3 + (iω)2n2 + (iω)n1 + n0
,

F
(1)
a4−(ω) =

(iω)2m
(2)
a4 + (iω)m

(1)
a4 +m

(0)
a4

(iω)3 + (iω)2m2 + (iω)m1 +m0
.

Враховуючи спiввiдношення (5.29) i (5.30), отримуємо хвильовi
рiвняння для u2E i u3E у такому виглядi:

cE44(ω)
∂2u2E

∂z2
+ ρω2u2E = 0, cE44(ω)

∂2u3E

∂y2
+ ρω2u3E = 0, (5.32)

де

cE44(ω) = cE0
44 +

2ψ̃4

v̄DT

[

δ̃a4(κ + 1) + δ̃14(κ
b
2 + κ

b)
]

+
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+

{

−2ψ̃4

v̄T
+

2ϕηa(0)

v̄DT

[

δ̃14(κ
b
2 + κ

b) + δ̃a4(κ + 1)
]

}

×

× 1

2T

{

ψ̃4

[

F
(1)
+ (ω) + F

(1)
− (ω)

]

+ δ̃14

[

F
(1)
14+(ω) + F

(1)
14−(ω)

]

+

+δ̃a4

[

F
(1)
a4+(ω) + F

(1)
a4−(ω)

]}

+

+
2ϕηa(0)

v̄D

[

δ̃a4(κ − 1) + δ̃14(κ
b
2 − κ

b)
]

× (5.33)

× 1

2T

{

ψ̃4

[

F
(1)
+ (ω) − F

(1)
− (ω)

]

+ δ̃14

[

F
(1)
14+(ω) − F

(1)
14−(ω)

]

+

+δ̃a4

[

F
(1)
a4+(ω) − F

(1)
a4−(ω)

]}

+

+
2

v̄D2T

(

δ̃a4 sinh 2x+ δ̃142bb1 sinhx
)2

−

− 2

v̄DT

[

δ̃2a4(cosh 2x+ 1) + δ̃2142bb1 coshx
]

.

Рiвняння (5.32) перепишемо в такому виглядi:

∂2u2E

∂z2
+ k2

4Eu2E = 0,
∂2u3E

∂y2
+ k2

4Eu3E = 0, (5.34)

де хвильове число

k4E =
ω
√
ρ

√

cE44(ω)
. (5.35)

Шукаючи розв’язки рiвнянь (5.34) у виглядi

u2E = A2E cos k4Ez +B2E sin k4Ez,

u3E = A3E cos k4Ey +B3E sink4Ey,

знаходимо, що

ε4E(y, z) = k4E

[

−
(

A2E sin k4Ez +A3E sink4Ey
)

+

+
(

B2E cos k4Ez +B3E cos k4Ey
)]

. (5.36)

Граничнi умови задаємо у такому виглядi:

ε4E(0, 0) = ε4E(l, l) = ε4E(0, l) = ε4E(l, 0) = ε
(0)
4E . (5.37)

Значення ε
(0)
4E отримуємо iз виразу (3.4), враховуючи (5.31). В

результатi

ε
(0)
4E =

e14(ω)

cE44(ω)
E1, (5.38)
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де

e14(ω) = e014 +
µ1

v

1

2T

{

ψ̃4

[

F
(1)
+ (ω) + F

(1)
− (ω)

]

+

+δ̃14

[

F
(1)
14+(ω) + F

(1)
14−(ω)

]

+ δ̃a4

[

F
(1)
a4+(ω) + F

(1)
a4−(ω)

]}

.(5.39)

Враховуючи граничнi умови (5.38), отримуємо, що

ε4E(y, z) =
ε
(0)
4E

2

[

−cosk4E l − 1

sin k4E l
(sin k4Ez + sin k4Ey)+

+(cos k4Ez + cos k4Ey)] . (5.40)

Використовуючи вираз (3.5), знаходимо, що

P1t(x, y) = P1E(y, z)eiωt, (5.41)

де
P1E(y, z) = ẽ14(ω)ε4E(y, z) + χε11(ω)E1,

а динамiчна сприйнятливiсть механiчно затиснутого кристалу

χε11(ω) = χε011 + v̄
µ1

v2

1

4T

[

F
(1)
+ (ω) + F

(1)
− (ω)

]

.

Оскiльки

χσ11(ω) =
1

l2
∂

∂E1

l
∫

0

l
∫

0

P1E(y, z)dydz,

то динамiчна сприйнятливiсть механiчно вiльного кристалу

χσ11(ω) = χε11(ω) +
1

R4(ω)

e214(ω)

cE1
44 (ω)

, (5.42)

де

R4(ω) =
2

k4E
tanh

k4E l

2
.

Слiд вiдзначити, що при ω → ∞ R4(ω) → ∞ i χσ11(ω) → χε11(ω).
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6. Поглинання i швидкiсть ультразвуку в криста-

лах ND4D2PO4

Дослiдимо особливостi проходження через кристал ND4D2PO4 уль-
тразвукової хвилi, довжина якої набагато менша вiд лiнiйних роз-
мiрiв зразка. При цьому всi динамiчнi змiннi, а саме параметр по-
рядку, елементарнi змiщення залежать лише вiд координати напрям-
ку поширення хвилi. Якщо тонкi бруски кристалу вирiзанi вздовж
напрямку [100], то вздовж бруска поширюється поперечна ультра-
звукова хвиля, яка поляризована вздовж [001]. Серед похiдних ∂ui

∂xj

вiдмiнною вiд нуля є лише ∂u2

∂x
, i тому замiсть рiвнянь (5.13) i (5.14)

можна записати наступнi рiвняння:

d

dt















η
(1)x
+t

η
(3)x
+t

η
(2)x
1t

η
(2)x
2t

η
(2)x
+t















= −β
2
ψ4ε4t













a1

a3 + a4

aq5
aq6
aq7













− (6.1)

−β
2
δ14ε4t

















a
(1)
141

a
(3)
141 + a

(3)
142

a
(2)
q141

a
(2)
q142

a
(2)
q143

















− β

2
δa4ε4t

















a
(1)
a41

a
(3)
qa41 + a

(3)
qa42

a
(2)
qa41

a
(2)
qa42

a
(2)
qa43

















+

+













a11 a13 aq15 −aq15 aq18
a31 + a32 a33 + a34 aq35 aq36 aq37 + aq38
aq51 aq53 a55 a56 a57
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∂t2
= c14

∂ε4t
∂z

+ c24
∂

∂z
η
(1)x
13 + c34

∂

∂z
η
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24 ,

ρ
∂2u3t

∂t2
= c14

∂ε4t
∂y

+ c24
∂

∂y
η
(1)x
13 + c34

∂

∂y
η
(1)x
24 . (6.3)

Розв’язуючи систему рiвнянь (6.1)-(6.3), отримуємо хвильове чи-
сло, що збiгається зi знайденим вище, а саме:

k4 =
ω
√
ρ

√

cE44(ω)
. (6.4)

Використовуючи вираз (6.4), можна розрахувати швидкiсть уль-
тразвукової хвилi

v44(ω) =
ω

Re|k4|
= Re

√

cE44(ω)√
ρ

(6.5)

i внесок псевдоспiнової системи у коефiцiєнт поглинання звуку:

α4(ω) = α04 − Im|k4| = α04 − Im

∣

∣

∣

∣

∣

(ω)
√
ρ

√

cE44(ω)

∣

∣

∣

∣

∣

, (6.6)

де α04 – сталий, частотно i температурно незалежний доданок, який
описує внесок iнших механiзмiв у поглинання, що спостерiгається на
експериментi.

7. Порiвняння результатiв числових розрахункiв з

вiдповiдними експериментальними даними

Тепер перейдемо до порiвняння результатiв числових розрахункiв
поперечних дiелектричних, п’єзоелектричних i пружних характери-
стик кристалiв NH4H2PO4 i ND4D2PO4 з вiдповiдними експеримен-
тальними даними. Вiдзначимо, що розвинена в попереднiх роздiлах
теорiя, строго кажучи, справедлива для кристалiв ND4D2PO4. Але
встановлений експериментальним шляхом релаксацiйний характер
дисперсiї ε∗11(ω, T ) [9,10] у кристалах цього типу, слiдуючи [6,11,12],
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пов’язаний, напевно, з ефектом пригнiчення тунелювання короткося-
жними взаємодiями. У зв’язку з цим ефектами тунелювання прото-
нiв на водневих зв’язках будемо нехтувати.

Для числової оцiнки температурних i частотних залежностей фi-
зичних характеристик кристалiв N(H1−xDx)4(H1−xDx)2PO4, розра-
хованих нижче, необхiдно задати значення таких параметрiв:

- енергiй протонних i дейтронних конфiгурацiй ε
′0
H , w

′0
H , w

′0
1H , ε

′0
D,

ε
′0
1D, вiдповiдно;

- параметрiв далекосяжної взаємодiї νaOH(0) i νaOD(0);
- ефективних дипольних моментiв µ1H , µ1D;
- деформацiйних потенцiалiв ψ4, δa4, δ14;
- “затравочних” статичної дiелектричної сприйнятливостi chiε011,

коефiцiєнта п’єзоелектричної напруги e014, пружної сталої cE44;
- параметрiв αH i αD, що визначають часову шкалу релаксацiй-

них процесiв.
При розрахунках значення об’єму примiтивної комiрки v криста-

лу ADP взято рiвним 0,2110·10−21 см3 [13], а DADP – v = 0, 213 ·
10−21 см3 [5].

Для визначення перерахованих нижче параметрiв використову-
ються температурнi залежностi фiзичних характеристик кристалiв
ADP i DADP, якi отриманi в результатi експерименту. Зокрема, для
DADP εσ11(0, T ) [14,15], ε∗11(ω, T ) [9,10], d14(T ) [14], sE44(T ) [14], а для
ADP εσ11(0, T ) [15, 16], ε∗11(ω, T ) [10]. Значення e14, d14, cE44 для ADP
наведенi лише при температурi 293 K [17]. Крiм цього, використову-
ючи формули, що зв’язують дiелектричнi, п’єзоелектричнi i пружнi
характеристики ADP i DADP, в роботi розрахованi на основi даних
робiт [14, 16, 17] температурнi залежностi cE,P44 , e14, εε11, h14, g14. У
зв’язку з тим, що бiльшiсть експериментальних вимiрювань викона-
нi лише у випадку параелектричної фази, то й числовi розрахунки
вiдповiдних характеристик проведемо для температур T > TN .

Значення енергiй протонної i дейтронної конфiгурацiй ε′0 i w
′0

для опису поперечних характеристик кристалiв вибираємо такими,
як i для розрахунку поздовжнiх характеристик [1].

Аналiз експериментальних даних показує, що для визначення
ефективного дипольного моменту µ1 треба враховувати не лише да-
нi експерименту для поперечної статичної проникностi εε11(0, T ), але
i результати вимiрювань ε∗11(ω, T ).

“Затравочнi” величини χε011, e
0
14, c

E0
44 визначаються з умови найкра-

щого узгодження теорiї з вiдповiдними експериментальними даними
у температурних областях, якi значно вiддаленi вiд температури пе-
реходу TN .
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Для вибору оптимального набору деформацiйних параметрiв ψ4,
δa4, δ14 проведене грунтовне дослiдження їх впливу на температурну
залежнiсть розрахованих п’єзоелектричних характеристик d14, e14,
h14, g14 i пружної сталої cE44. В результатi отримано такий набiр
деформацiйних потенцiалiв, при якому розрахованi характеристики
найбiльш адекватно описують данi експериментiв.

Оптимальний набiр параметрiв, який використаний для числових
характеристик, наведено в табл.2.

Табл. 2. Набори оптимальних модельних параметрiв для кристалiв
ADP i DADP

TN
ε
′0

kB

w
′0

kB

ν0
a(0)
kB

µ1, 10−18 χ0ε
11 P R

(K) (K) (K) (K) (esu·cm) (S) (S/K)
ADP 148 20 490,0 -40,00 6,45 0,70 0,95 0,0110

DADP 240 78,8 715,4 -54,70 7,29 0,58 5,90 0,0032
ψ4

kB

δa4

kB

δ14
kB

e014, 104 cE0
44 · 10−10

(K) (K) (K) (esu·cm2) (dyn/cm2)
ADP 120 94 82 250 8.9

DADP 225 100 100 3000 9.0

Перейдемо тепер до результатiв числового розрахунку фiзичних
характеристик кристалiв ADP i DADP на основi запропонованої те-
орiї i порiвняння результатiв теорiї з експериментальними даними.

На рис.2 наведено температурнi залежностi поперечних стати-
чних дiелектричних проникностей кристалiв ADP (a) i DADP (b),
якi розрахованi теоретично й отриманi експериментально. Штрихо-
вою лiнiєю на рис.2 i на наступних, якi стосуються кристалу ADP,
наведено температурну залежнiсть ε11(0, T ), яка отримана на осно-
вi теорiї, в якiй враховано тунелювання [2] i “прив’язка” виконува-
лась лише до статичної проникностi. Значення рiзницi теоретичних
температурних залежностей дiелектричних проникностей механiчно
вiльного εσ11(0, T ) i механiчно затиснутого εε11(0, T ) кристалiв ADP i
DADP є дуже малi, вони складають не бiльше 0,02%. Експеримен-
тально ця рiзниця не вiдчутна i не спостерiгається.

Максимальне значення εσ11(0, T ) у кристалах
N(H1−xDx)4(H1−xDx)2PO4 при T = TN є порядку 95, а в кри-
сталах K(H1−xDx)2PO4 при T = Tc ε

σ
11(0, T ) ≈ 60 i при збiльшеннi

температури зменшується значно повiльнiше, нiж проникнiсть
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Рис. 2. Температурна залежнiсть статичної дiелектричної проникно-
стi ADP (a) – [18], – [19], x – [15] i DADP (б) – [14]. Штрихова
лiнiя – результат роботи [2].

N(H1−xDx)4(H1−xDx)2PO4.
Нагамiа [20] встановив, що температурну залежнiсть оберненої

дiелектричної сприйнятливостi χ−1
11 (0) кристалу ADP у високотем-

пературнiй фазi можна апроксимувати за допомогою закону Кюрi-
Вейсса з вiд’ємним значенням температури Кюрi-Вейсса:

(χσ11(0))−1 = 0, 48 +
1430

T − (−55)
.

На рис.3 i 4 наведено розрахованi температурнi залежностi коефi-
цiєнтiв п’єзоелектричної деформацiї d14 i коефiцiєнтiв п’єзоелектри-
чної напруги e14 i данi експерименту, якi кiлькiсно добре описуються
на основi мiкротеорiї. При T = TN d14 i e14 набувають скiнчених зна-
чень i при збiльшеннi температури незначно зменшуються. Дейтеру-
вання приводить до зростання значення коефiцiєнтiв d14 i e14. Однак,
цi коефiцiєнти є значно меншими вiд коефiцiєнтiв d36 i e36. Зокрема,
для кристалу DADP величина d14 менша вiд d36 приблизно у 8 разiв,
а значення e14 приблизно у 5 разiв менше вiд e36. Одного порядку є
величини коефiцiєнтiв d14 i e14 кристалiв N(H1−xDx)4(H1−xDx)2PO4

iз значеннями цих коефiцiєнтiв кристалiв K(H1−xDx)2PO4.
Розрахованi температурнi залежностi констант п’єзоелектричної

напруги h14 i деформацiї g14 та експериментальнi значення цих вели-
чин для кристалiв ADP iDADP наведенi на рис.5 i 6. Отримано до-
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Рис. 3. Температурна залежнiсть коефiцiєнта п’єзоелектричної де-
формацiї d14 кристалiв ADP – 1 [17], DADP – 2 [14]. Штрихова
лiнiя – результат роботи [2].

Рис. 4. Температурна залежнiсть коефiцiєнта п’єзоелектричної на-
пруги e14 кристалiв ADP – 1 [17], DADP – 2 – d14

s44
[14]. Штри-

хова лiнiя – результат роботи [2].

брий кiлькiсний опис на основi теорiї експериментальних даних. При
змiнi температури значення h14 i g14 не змiнюються. При збiльшеннi
дейтерiю у кристалi значення h14 i g14 зростають. Значення констан-
ти h14 DADP приблизно у 18 разiв менше вiд значення h36, а констан-
ти g14 приблизно у 22 рази менше вiд величини g36. Одного порядку
є величини констант h14 i g14 кристалiв N(H1−xDx)4(H1−xDx)2PO4

iз значеннями цих констант кристалiв K(H1−xDx)2PO4.
Вiдзначимо, що хоча поперечнi статичнi дiелектричнi проникно-

стi кристалiв ADP i DADP є досить великими, п’єзоелектричнi ко-
ефiцiєнти i константи по цьому напрямку дуже малi. У тому п’єзо-
електричний ефект проявляється дуже слабо.

На рис.7 наведено розрахованi та отриманi експерименталь-
но температурнi залежностi пружних сталих cE44 кристалiв ADP i
DADP. Дейтерування не приводить до помiтної змiни значення cE44.
Внаслiдок малих значень п’єзоелектричних коефiцiєнта e14 i кон-
станти h14 майже не вiдрiзняються значення пружних сталих cE44 i
cP44. Значення cE44 для кристалiв N(H1−xDx)4(H1−xDx)2PO4 прибли-
зно в 1,4 раза меншi вiд величини cE44 кристалiв K(H1−xDx)2PO4.

На рис.8, 9 наведено розрахованi та експериментально отриманi
температурнi залежностi дiйсних i уявних частин поперечної дина-
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Рис. 5. Температурна залежнiсть константи п’єзоелектричної напру-
ги h14 кристалiв ADP – 1, e14

χ11
[17], DADP – 2, d14

χσ
11s

E
44−d214

[14].

Рис. 6. Температурна залежнiсть константи п’єзоелектричної дефор-

мацiї g14 кристалiв ADP – 1, e14
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Рис. 7. Температурнi залежностi пружних сталих кристалiв ADP –
1, 1/sE44 [16] i DADP – 2, 1/sE44 [14]. Штрихова лiнiя – результат
роботи [2].

мiчної дiелектричної проникностi ε∗11(ω, T ) кристалiв ADP i DADP.
Як видно, кiлькiсно добре описуються експериментальнi данi ро-
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Рис. 8. Температурна залежнiсть ε′11 i ε′′11 NH4H2PO4 при рiзних ча-
стотах ν (ГГц): 9.2 – 1, [21]; 180.0 – 2, [10]; 300.0 – 3, [10];
393.0 – 4, [10]; 501.0 – 5, [10]; 1000.0 – 6; 2000.0 – 7. Точки –
експериментальнi, лiнiї – теоретичнi значення.
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Рис. 9. Температурна залежнiсть ε′11 i ε′′11
N(H0.02D0.98)4(H0.02D0.98)2PO4 при рiзних частотах ν (ГГц):
0.1 – 1, [22]; 0.8 – 2, [22]; 2.0 – 3, [22]; 4.0 – 4, [22];
70.0 – 5; 100.0 – 6; 150.0 – 7, [9, 10]; 210.0 – 8, × [9, 10]; 300.0 –
9, [9, 10]; 540.0 – 10, [9, 10]. Точки – експериментальнi, лiнiї –
теоретичнi значення.

бiт [9, 10]. Експериментальнi ж данi робiт [21, 22] не корелюють iз
даними, отриманими в [9, 10]. Зокрема, значення ε′11(ω, T ) [21] при
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ν = 9, 2 ГГц є бiльшими вiд статичної дiелектричної проникностi
ε11(0, T ) [15] кристалу ADP. Дисперсiя ж ε∗11(ω, T ) кристалу DADP
у роботi [22] отримується на частотах ∼ 1010 Гц, а у роботах [9,10] –
на частотах ∼ 1011 Гц.

У температурному ходi ε′11(ω, T ) i ε′′11(ω, T ) обох кристалiв при
частотах менших вiд дисперсiйних при T = TN спостерiгається ма-
ксимум, а при бiльших – неглибокий мiнiмум. При збiльшеннi темпе-
ратури в областi дисперсiї значення ε′11(ω, T ) i ε′′11(ω, T ) зростають,
досягаючи максимуму, який при збiльшеннi частоти зменшується i
змiщується в область бiльших ∆T .

Частотнi залежностi ε∗11(ω, T ), якi отриманi на основi запропоно-
ваної мiкротеорiї, а також в результатi експерименту, для кристалу
ADP наведенi на рис.10, а для DADP – на рис.11. Отримано до-
брий кiлькiсний опис експериментальних даних робiт [9, 10]. При
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Рис. 10. Частотна залежнiсть ε′11 i ε′′11 NH4H2PO4 при рiзних темпе-
ратурах ∆T(K) [10]: 0.0 – 1; 1.0 – 2, ; 35.0 – 3, ; 87.0 – 4, .
Точки – експериментальнi, лiнiї – теоретичнi значення.

∆T = 0 K дисперсiйна частота для ADP поперечної динамiчної про-
никностi дорiвнює 824,8 ГГц. При дейтеруваннi частота дисперсiї
зменшується i для DADP дорiвнює 165,4 ГГц. При збiльшеннi тем-
ператури ∆T максимальнi значення ε′′11(ω, T ) зменшуються i перемi-
щаються в область бiльших ∆T .

Проаналiзуємо тепер температурнi i частотнi залежностi розрахо-
ваних динамiчних характеристик механiчно вiльних кристалiв ADP
i DADP, якi вирiзанi у виглядi квадратної пластинки зi сторонами
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Рис. 11. Частотна залежнiсть ε′11 i ε′′11 N(H0.02D0.98)4(H0.02D0.98)2PO4

при рiзних температурах ∆T(K) [9, 10]: 0.0 – 1; 14.0 – 2, ; 41.0 –
3, ; 62.0 – 4, ; 101.0 – 5, . Точки – експериментальнi, лiнiї –
теоретичнi значення.

l = 1 мм у площинi [1,0,0]. Для числових розрахункiв у цьому випад-
ку треба задати значення тих же параметрiв теорiї, якi були вико-
ристанi при описi статичної i динамiчної дiелектричної проникностi
механiчно затиснутого кристалу i п’єзоелектричних коефiцiєнтiв i
констант.

Ми, на жаль, не можемо провести кiлькiсне порiвняння теорети-
чно отриманих температурних i частотних динамiчних характери-
стик механiчно вiльного кристалу в областi п’єзоелектричного резо-
нансу iз експериментальними даними, оскiльки нам не вiдомi такi
вимiрювання.

На рис.12 i 13 наведенi частотнi залежностi дiйсної та уявної ча-
стин динамiчної дiелектричної проникностi ε∗11 кристалiв ADP при
температурi ∆T = 35 K i DADP при ∆T = 62 K. В областi частот
106−108 Гц спостерiгається дисперсiя резонансного типу. При ω → 0
отримуємо статичну дiелектричну проникнiсть вiльного кристалу.
Штрихова лiнiя вiдповiдає низькочастотному ходу проникностi за-
тиснутого кристалу. Резонанснi пiки для εσ11 є також дуже малими.
Вище вiд резонансних частот спостерiгається затискання кристалу
високочастотним полем i для дiелектричної проникностi затиснуто-
го кристалу вище частот 109 Гц має мiсце дисперсiя релаксацiйного
типу.
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Рис. 12. Частотнi залежностi дiйсної та уявної частин динамiчної дi-
електричної проникностi ε∗11 вiльного i затиснутого кристалу (штри-
хова лiнiя) ADP при температурi ∆T = 35 K, [10].
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Рис. 13. Частотнi залежностi дiйсної та уявної частин динамiчної дi-
електричної проникностi ε∗11 вiльного i затиснутого кристалу (штри-
хова лiнiя) DADP при ∆T = 62 K, [9, 10].

На рис.14 наведенi частотнi залежностi динамiчної п’єзоелектри-
чної напруги e14, а на рис.15 – пружної сталої cE44 кристалiв ADP i
DADP. При частотах, менших вiд 1011 Гц значення дiйсних частин
e′14(ω) i cE

′

44 (ω) є незмiнними, а при збiльшеннi частот до 1012 Гц ве-
личина e′14(ω) зменшується, а cE

′

44 (ω) зростає. При наступному ростi
ν цi величини знову не змiнюються. В iнтервалi частот 1010−1012 Гц
e′′14(ω) i cE

′′

44 (ω) зростають, досягаючи максимуму i зменшуються.
Температурнi залежностi розрахованих коефiцiєнтiв поглинання
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Рис. 14. Частотна залежнiсть динамiчної п’єзоелектричної напруги
e14 кристалiв ADP (1) при температурi ∆T = 35 K i DADP (2) – при
∆T = 62 K.

Рис. 15. Частотна залежнiсть динамiчної пружної сталої cE44 криста-
лiв ADP (1) при температурi ∆T = 35 K i DADP (2) – при ∆T = 62 K.

звуку α4 при рiзних частотах показанi для кристалiв ADP i DADP
на рис.16, а на рис.17 – частотнi залежностi α4 при температурi
∆T = 35 K для ADP i ∆T = 62 K для DADP. При T = TN ко-
ефiцiєнт поглинання α4 набуває скiнченого значення, яке зростає
зi збiльшенням частоти. При збiльшеннi ∆T величина α4 незначно
зменшується. При збiльшеннi частоти зовнiшнього поля, починаючи
вiд частот ∼ 109 Гц, результати розрахункiв показують, що коефiцi-
єнт поглинання звуку α4 рiзко лiнiйно зростає i виходить на насиче-
ння в областi частот 2 · 1011 Гц (рис.17). При дейтеруваннi величина
обрiзаючої частоти зменшується.

Швидкiсть звуку v44 кристалiв ADP i DADP при збiльшеннi тем-
ператури не змiнюється (рис.18). Не впливає на швидкiсть v44 i сту-
пiнь дейтерування.

При частотах, де спостерiгається дисперсiя дiелектричної прони-
кностi затиснутого кристалу, швидкiсть звуку зростає i виходить на
насичення при частотах ∼ 1012 Гц (рис.19).
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Рис. 16. Температурна залежнiсть коефiцiєнта поглинання звуку α4

ADP на рiзних частотах ν, Гц: 1,1’ – 106, 2,2’ – 109, 3,3’ – 1011, 4,4’ –
1013 i DADP при тих же частотах.

Рис. 17. Частотна залежнiсть коефiцiєнта поглинання звуку α4 кри-
сталiв ADP (1) i DADP (2) при температурах ∆T=35K i 62K вiдпо-
вiдно.
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8. Завершальнi зауваження

У данiй роботi на основi модифiкованої моделi протонного впоряд-
кування сегнетоактивних сполук сiм’ї KH2PO4 з врахуванням лi-
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Рис. 19. Частотна залежнiсть швидкостi звуку v44 для кристалiв
ADP (1) i DADP (2).

нiйного за деформацiєю ε4 внеску в енергiю протонної системи без
врахування тунелювання в наближеннi чотиричастинкового класте-
ра розвинена теорiя термодинамiчних i поперечних дiелектричних,
пружних та динамiчних властивостей антисегнетоелектрикiв типу
ND4D2PO4. Розраховано також квадратичнi п’єзоелектричнi i пру-
жнi характеристики, коефiцiєнти електрострикцiї, а також швид-
кiсть та коефiцiєнт поглинання звуку в цих кристалах. Проведено
грунтовний числовий аналiз залежностi розрахованих фiзичних ха-
рактеристик вiд параметрiв теорiї i деформацiйних потенцiалiв ан-
тисегнетоелектрикiв ND4D2PO4 i NH4H2PO4. Знайдено оптимальнi
набори цих параметрiв i “затравочнi” характеристики для кристалiв,
що дослiджуються. Вони дали можливiсть на належному рiвнi опи-
сати наявнi для ND4D2PO4 i NH4H2PO4 вiдповiднi експериментальнi
данi.

Отриманi в данiй роботi результати для ADP детально порiвню-
ються з аналогiчними результатами роботи [3] для сегнетоелектрика
KH2PO4.
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