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Iз використанням теорiї Ландау–Гiнзбурга–Девоншира прове-
дено аналiтичнi та чисельнi дослiдження просторових хара-
ктеристик i температурних залежностей локальної поляриза-
цiї i пiроелектричного коефiцiєнта в околi антиферодистор-
сiйних фазових границь у SrTiO3 при температурах, нижчих
за температуру антиферодисторciйного структурного фазово-
го переходу (≈ 105 K). Причиною поляризацiї пристiночної зо-
ни вважається флексоелектричний ефект i ротацiйна стрикцiя
(флексо-ротацiйний ефект).

1. Вступ

Значну увагу дослiдникiв привертають унiкальнi вла-
стивостi поверхонь перовськiтних окислiв. У припо-
верхневих шарах спостерiгається двовимiрний коле-
ктивiзований електронний газ та пов’язана з ним дво-
вимiрна надпровiднiсть [1–3], зарядженi доменнi стiн-
ки [4], магнетизм [5, 6] i мультифероїчнi властиво-
стi [7, 8]. Приповерхневим областям за своєю приро-
дою властивi градiєнти таких параметрiв порядку, як
спонтанна деформацiя, обертання оксигенних окта-
едрiв, поляризацiя, спiн. Цi параметри порядку мо-
жуть бути сильно зв’язанi через рiвняння стану, що
iндукує новi явища, вiдсутнi у вiдповiдних об’ємних
матерiалах.

У приповерхневих шарах перовськiтних окислiв з
антиферодисторсiйними фазовими переходами iсну-
ють градiєнти деформацiї uij i кутiв повороту окси-
генних октаедрiв (О6-октаедрiв), що характеризую-
ться аксiальним вектором Φi (i = 1, 2, 3) [9]. Як на-
слiдок, в приповерхневих шарах спостерiгаються яви-
ща флексоелектричного ефекту, тобто утворення по-
ляризацiї пропорцiйної градiєнту деформацiї, та ро-
тацiйної стрикцiї (РС), тобто квадратичного зв’язку
мiж поворотами октаедрiв i пружною деформацiєю.
Зв’язок мiж цими явищами може приводити до сегне-
тоелектричної поляризацiї в областi, де iснує градiєнт
значення кутiв повороту оксигенних октаедрiв. Ранi-
ше було передбачено, що вектор спонтанної поляри-
зацiї Pi, як вторинний параметр порядку, може з’яви-
тися всерединi сегнетоеластичної доменної стiнки
через наявнiсть бiквадратного зв’язку ηijklPiPjΦkΦl

[10]. Iз використанням теорiї ЛГД [11] та моделюван-
ням методом молекулярної динамiки було показано,
що такий член зв’язку iндукує поляризацiю на сегне-
тоеластичних доменних стiнках у CaTiO3 [12]. Нещо-
давно Salje та iн. [13] спостерiгали сегнетоелектри-
чну поляризацiю в околi сегнетоеластичних доменних
стiнок у CaTiO3 при кiмнатнiй температурi методом
електронної мiкроскопiї на пропускання з атомарною
роздiльною здатнiстю. Zubko та iн [14] експеримен-
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тально спостерiгали сильнi змiни коефiцiєнта прямо-
го флексоелектричного ефекту в SrTiO3 нижче тем-
ператури антиферодисторсiйного структурного фазо-
вого переходу (TS ≈ 105 K), i вважали, що можливо
ефект викликаний появою поляризацiї в околi домен-
них стiнок мiж пружним двiйниками.

Флексоелектричний зв’язок, який iснує в усiх ма-
терiалах i вiдносно сильний у багатьох перовськi-
тах [14–17, 18], повинен приводити до появи спонтан-
ної поляризацiї в сегнетоеластичних доменних стiн-
ках несегнетоелектричних перовськiтiв. Появу поля-
ризацiї, iндукованої флексо-ефектом поблизу анти-
феродисторсiйних фазових границь (AФГ) не було
дослiджено аналiтично. Це мотивувало нас прове-
сти аналiтичнi та чисельнi розрахунки на основi
ЛГД-розкладу густини вiльної енергiї, щоб дослiдити
вплив фексоелектричного зв’язку на спонтанну поля-
ризацiю та пiроелектричний коефiцiєнт поблизу АФГ
в несегнетоелектричних перовськiтах (iз взаємно роз-
вернутими О6-октаедрами), на прикладi SrTiO3.

2. Основнi рiвняння

Проаналiзуємо енергiю доменних стiнок використо-
вуючи функцiонал вiльної енергiї, що вiдповiдає про-
тотипнiй фазi перовськiта для полярного параметра
порядку та структурного параметра порядку – кута
повороту О6-октаедрiв. В прототипнiй фазi вище тем-
ператури структурного фазового переходу, де вiдсу-
тнiй спонтанний кут повороту октаедрiв та спонтанна
поляризацiя, густина вiльної енергiї має вигляд [23]:
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– це компоненти структурного параметра порядку
(аксiальний вектор кута повороту О6-октаедрiв, який
визначається змiщенням атомiв кисню в структур-
нiй фазi), uij (x) – тензор деформацiй. Пiдсумовува-
ння виконується за повторюваними iндексами. Зале-
жнiсть коефiцiєнтiв
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вiд температури описується законом Барретта для
квантових параелектрикiв [19–21]. Квадратичнi фор-
ми зiставленi з тензорiв градiєнтних коефiцiєнтiв gijkl

i vijkl вiдповiдно є додатно визначеними; fijkl – тензор
четвертого порядку флексоелектричного зв’язку, qijkl

– тензор четвертого порядку електрострикцiї; r(Φ)
ijkl –

тензор ротацiйної стрикцiї. Бiквадратний зв’язок мiж
компонентами кута повороту Φi i компонентами по-
ляризацiї Pi визначенi через константи ηijkl. Тензор
флексоелектричного ефекту fijkl i тензор ротацiйної
стрикцiї r(Φ)

ijkl мають ненульовi компоненти у всiх фа-
зах i для будь-якої симетрiї системи; Ed

i – компоненти
електричного поля деполяризацiї (якщо таке наявне),
зовнiшнє поле вважається вiдсутнiм. Розподiл компо-
нент поляризацiї Pi (xi) породжує поле деполяризацiї
всерединi стiнки [22]:

Ed
i (xi) = − 1

ε0εb
Pi (xi) . (2)

Тут ε0εb – дiелектрична проникнiсть ґратки, (i=1,
3). Поле деполяризацiї Ed

i (xi) сильно зменшує ком-
поненту Pi (xi) поляризацiї.

Рiвняння стану Ейлера–Лагранжа отримуються
шляхом мiнiмiзацiї вiльної енергiї:
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)
= σij . (3c)

У правiй частинi (3c) введено тензор механiчних на-
пружень σij (x), який задовольняє три рiвняння ме-
ханiчної рiвноваги:

∂σij (x)/∂xj = 0. (3d)
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Явний вигляд рiвнянь стану наведений у Додатку A,
Suppl. Materials в [23, 24]. У фазi з взаємно розвер-
нутими оксигенними октаедрами деформацiї uij (x)
мають вигляд

umn (x) = smnij σ
−
ij2R

(Φ)
mnklΦkΦl−

−Fmnkl
∂Pk

∂xl
−QmnklPkPl. (4)

Тут smnij – тензор пружної пiддатливостi; R(Φ)
ijkl =

sijmnr
(Φ)
mnkl – тензор ротацiйно-стрикцiйної деформа-

цiї; Qijkl = sijmnqmnkl – тензор електрострикцiйної
деформацiї; Fijkl = sijmnfmnkl – тензор флексоеле-
ктричної деформацiї. Пiдстановка цих виразiв для
механiчних напружень в рiвняння (3c) приводить до
замкненої системи рiвнянь для компонент вектора по-
ляризацiї i структурного параметра порядку.

3. Внесок флексо-ротацiйного ефекту до
пристiнкової поляризацiї та
пiрокоефiцiєнта

У структурнiй фазi з взаємно розвернутими О6-
октаедрами, яка є стабiльною при температурах T <
TS , в об’ємному SrTiO3 з’являється одна компонента
спонтанного структурного параметра порядку ΦS

3 (x),
iншi компоненти, Φ1 i Φ2, можуть бути ненульовими
в околi рiзних еластичних доменних стiнок.

3.1. Прояв флексо-ротацiйного ефекту на
антиферодисторсiйних фазових
границях (АФГ)

АФГ пiдроздiляють на “м’якi” та “жорсткi” [22], що рi-
зняться за величиною власної енергiї доменної стiнки,
необхiдної для її утворення. М’якi АФГ мають iсто-
тно нижчу енергiю, нiж жорсткi АФГ. Iснування обох
типiв границь не визначається лише енергетичним ба-
лансом, а скорiше просторовим обмеженням (формою
границь), а також природою зовнiшнiх впливiв. Фле-
ксоелектричний ефект може iндукувати поляризацiю
АФГ у всiй структурнiй фазi [23], що узгоджується з
експериментом [14].

“М’якi” АФГ з Φ3 (x3) 6= 0, Φ2 ≡ 0, Φ3 ≡ 0 iн-
дукують ненульовi функцiонально-парнi або непар-
нi типи розподiлiв поляризацiї P3 (x3), в той час як
P1 ≡ 0, P2 ≡ 0 (див. рис. 1). Випадок м’яких
АФГ найбiльш придатний для побудови аналiтичного
розв’язку, хоча б наближеного.

Рис. 1. Схематичний розподiл структурного параметра поряд-
ку Φ3 (x3) та поляризацiї P3 (x3) поблизу АФГ [23]

Знак флексоелектричного коефiцiєнта визначає по-
яву голова-до-голови чи хвiст-до-хвоста P3-непарних
розподiлiв поляризацiї; тому для SrTiO3 з додатним
значенням F12 реалiзуються лише м’якi голова-до-
голови P3-непарнi розподiли.

Незважаючи на те, що непарний розподiл є бiльш
енергетично вигiдним [23], треба поставити питання
про експериментальне спостереження непарного роз-
подiлу поляризацiї i пiроелектричного вiдгуку при-
стiнкової зони, оскiльки середнє значення поляриза-
цiї у цьому випадку дорiвнює нулю. Використання ме-
тоду електронної мiкроскопiї на пропускання (ЕМП)
дозволяє досягти пiкометрової роздiльної здатностi i
спостерiгати спонтанну поляризацiю в околi сегнето-
еластичних доменних границь двiйникiв [13]. Кривi
e-f на рис. 2 у [13] демонструють ознаки парних роз-
подiлiв поляризацiї на пружних двiйниках у CaTiO3,
тож ми сподiваємося, що локальна спонтанна по-
ляризацiя пружних доменних стiнок може надiйно
спостерiгатися у сегнетоеластиках CaTiO3, SrTiO3, i
EuTiO3 за допомогою ЕМП.

Просторовий розподiл пiроелектричного коефiцiєн-
та (локальний пiроелектричний вiдгук) був безпосе-
редньо вимiряний пiроелектричною скануючою зон-
довою мiкроскопiєю (ПiроСЗМ) з роздiльною здатнi-
стю 50 нм [25]. Подiбно до звичайної п’єзоелектричної
силової мiкроскопiї, де поперечна роздiльна здатнiсть
принаймнi у 2–5 разiв краща за величини, якi визна-
чаються ефективними розмiрами зонда (див., напри-
клад, рис. 12 у роботi [26]), роздiльна здатнiсть Пiро-
СЗМ, в першу чергу, визначається радiусом викрив-
лення вiстря зонда. Отож, сканування зондом iз ра-
дiусом викривлення вiстря 5–10 нм [27] дозволяє ре-
єструвати локальний п’єзовiдгук iз поперечною роз-
дiльною здатнiстю ≈ 2–5 нм (див., наприклад, пос.
[27, 28] та посилання там же). Отже, використовуючи
зонд iз розмiрами 5 нм, можливо помiряти локальний
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Рис. 2. Просторовий розподiл коефiцiєнта aR3 , нормованого на
максимальне значення (а), та його похiдної по координатi (б ),
при рiзних температурах (позначенi рiзними стилями кривих)

пiроелектричний вiдгук з роздiльною здатнiстю ≈2–
5 нм. Нижче ми обчислюємо максимальне значення
пiроелектричного коефiцiєнта, а також його середнє
значення.

Для випадку м’яких АФГ (розв’язок залежний вiд
x3) можна отримати вираз для поля механiчних на-
пружень, що задовольняє рiвняння механiчної рiвно-
ваги ∂σij (x)/∂xj = 0, i має вигляд

σ11 (x3) = σ22 (x3) =
U (x3)
s11 + s12

. (5)

За умови

σ33 = σ13 = σ12 = σ23 = 0. (6)

функцiя U (x3) має вигляд

U (x3)=R(Φ)
12

((
ΦS

3

)2 − Φ2
3

)
−
(
Q12P

2
3 −F12

∂P3

∂x3

)
. (7)

За умови (6) рiвняння (3d) приводить до замкненої
системи рiвнянь для компоненти поляризацiї i кута
повороту О6-октаедрiв:

2
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12 U
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)
Φ3+4b11Φ3

3−v11
∂2Φ3
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3

=0, (8a)

2
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2Q12U
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3
3 − g11

∂2P3

∂x2
3

=

= Eext
3 + Ed

3 +
2F12

s11 + s12

∂U

∂x3
. (8b)

Граничнi умови для компоненти аксiального векто-
ра Φ3 (x3 → ±∞) = ±ΦS

3 , Φ3 (x3 = 0) = 0, де ΦS
3 =√

−b1 (T )/(2b11) – компонента спонтанного кута по-
вороту в монодоменному станi з взаємно розвернути-
ми О6-октаедрами. Граничнi умови для поляризацiї
P3 (x3 → ±∞) = 0 i P3 (0) = 0 (непарний розв’язок).
Поле деполяризацiї Ed

3 (x3) = −P3 (x3)/(ε0εb), зовнi-
шнє поле вiдсутнє Eext

3 (x3) = 0.
У першому порядку теорiї збурень за малою поля-

ризацiєю ми приходимо до спрощеної форми систе-
ми (8):

2

b−1 2
(
R

(Φ)
12

)2

Φ2
S

s11 + s12

Φ3 + 4

b11 +

(
R

(Φ)
12

)2

s11 + s12

Φ3
3−

−v11
∂2Φ3

∂x2
3

= 0, (9a)

2aR
3 P3 + 4a11P

3
3 −

(
g11 +

2F 2
12

s11 + s12

)
∂2P3

∂x2
3

=

= −2F12R
(Φ)
12

s11 + s12

∂Φ2
3

∂x3
. (9b)

Тут коефiцiєнт

aR
3 = a1 + 1/(ε0εb)− η11Φ2

3− 2Q12R
(Φ)
12

((
ΦS

3

)2 − Φ2
3

)/
/

(s11 + s12) ≈ a1 + 1/(ε0εb) (10)

практично не залежить вiд координати (див. рис. 2).
З рис. 2 видно, що коефiцiєнт aR

3 практично не зале-
жить вiд координати (його вiдхилення вiд значення
вдалинi вiд стiнки не перевищує 3%) i досить сла-
бо залежить вiд температури, тому його похiдними
за координатою можна нехтувати навiть в безпосере-
дньому околi доменної стiнки.

Пiсля запису рiвняння (9а) в компактнiй формi,

4b11
(
−Φ2

SΦ3 + Φ3
3

)
+

4
(
R

(Φ)
12

)2 (
Φ2

3 − Φ2
S

)
s11 + s12

Φ3−
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−v11
∂2Φ3

∂x2
3

= 0,

можна побачити, що залежнiсть компоненти стру-
ктурного параметра порядку Φ3, який характеризує
кут повороту О6-октаедрiв, може бути добре апрокси-
мована як

Φ3 (x3) = ΦS tanh (x3/lΦ) , (11)

де

lΦ (T ) =

√√√√√√−v11
/b1 (T )

1 +

(
R

(Φ)
12

)2

(s11 + s12) b11




– кореляцiйна довжина. Розподiл Φ3 (x3) слабо зале-
жить вiд поляризацiї, в той час як поляризацiя P3

сильно залежить вiд вектора кута повороту октаедрiв
i змiнюється пропорцiйно флексо-ротацiйному (ФР)
полю, що фiгурує у правiй частинi рiвняння (9b). ФР-
поле має вигляд

EFR
3 (x3) = −2F12R

(Φ)
12

s11 + s12

∂Φ2
3

∂x3
≈

≈ −4F12R
(Φ)
12 Φ2

S

s11 + s12

sinh (x3/lΦ)
lΦ cosh3 (x3/lΦ)

. (12)

Отже, EFR
3 (x3) є непарною функцiєю x3. Таким чи-

ном, рiвняння (9b) набуває форми

2aR
3 P3 + 4a11P

3
3 − gR

11

∂2P3

∂x2
3

=

= −4F12R
(Φ)
12 Φ2

S

s11 + s12

sinh (x3/lΦ)
lΦ cosh3 (x3/lΦ)

. (13)

Флексоелектричний зв’язок також приводить в (13)
до перенормування коефiцiєнта gR

11 при градiєнтному
членi в (1) до вигляду gR

11 =
(
g11 + 2F 2

12

/
(s11 + s12)

)
.

Дуже важливим для подальшого обговорення є те,
що тривiальний розв’язок P3 ≡ 0 не iснує поблизу
АФГ через наявнiсть ненульового ФР-поля EFR

3 6= 0.
Компоненти поляризацiї P3, перпендикулярнi до пло-
щини АФГ, iндукуються тiльки ФР-полем EFR

3 . Коли
aR
3 > 0 “iстинна” сегнетоелектрика вiдсутня, тобто не-

ма гiстерезису поляризацiї у зовнiшньому полi Eext
3 ,

але пiроелектричний коефiцiєнт Π3 = dP3/dT , пови-
нен бути ненульовим, оскiльки компонента поляриза-
цiї є температурно залежною.

Пробна функцiя поляризацiї має вигляд

P3 = PSp0
sinh (x3/lΦ)
cosh3 (x3/lΦ)

(14)

та задовольняє граничнi умови P3 (x3 → ±∞) = 0
i P3 (0) = 0. Характеристична поляризацiя PS =√
aR
3

/
a11, p0 – безрозмiрна варiацiйна амплiтуда, яка

може бути знайдена шляхом мiнiмiзацiї функцiонала
вiльної енергiї

F =

∞∫
−∞

dx3

(
aR
3 P

2
3 + a11P

4
3 +

1
2

(
g11 +

2F 2
12

s11 + s12

)
×

×
(
∂P3

∂x3

)2

− EFR
3 (x3)P3

)
. (15)

Нехтуючи нелiнiйнiстю a11P
4
3 , отримуємо

p0 (T )=
14F12R

(Φ)
12 Φ2

S

PSlΦ
(
20F 2

12l
2
Φ+
(
10g11l2Φ+7aR

3

)
(s11+s12)

) ∼

∼ − 2F12R
(Φ)
12 Φ2

S

PSaR
3 lΦ (s11 + s12)

. (16)

Видно, що поляризацiя вiдсутня за вiдсутностi фле-
ксоелектричного поля: бiквадратний зв’язок у дано-
му випадку не iндукує поляризацiю. Амплiтуда по-
ляризацiї зменшується з пiдвищенням температури,
в той час як форма профiлю залишається однако-
вою.

На рис. 3 побудовано залежнiсть поляризацiї
P3 (x3) та пiрокоефiцiєнта Π3 (x3, T ) = ∂P3(x3,T )

∂T вiд
вiдстанi до АФГ для рiзних температур.

З рис. 3 видно, що поляризацiя спадає практично
до нуля на вiдстанях 1 нм вiд АФГ, в той час як пi-
рокоефiцiєнт спадає до нуля на вiдстанях, бiльших
за 3 нм. Максимальне значення поляризацiї зменшує-
ться з пiдвищенням температури, внаслiдок зменшен-
ня структурного параметра порядку Φ2

S . Пiрокоефiцi-
єнт спочатку зростає, набуваючи найбiльшого значе-
ння при температурах порядку 80 К, а потiм зменшу-
ється, з пiдвищенням температури. В додатку Б ми
наближено одержали, що максимум пiрокоефiцiєнта
для SrTiO3 спостерiгається при 0,58 T (Φ)

q = 84,1 K.
Поляризацiя локалiзована в незмiнному iнтервалi

поблизу АФГ, в той час як iнтервал локалiзацiї пiро-
коефiцiєнта збiльшується зi зростанням температури.
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а б
Рис. 3. Залежнiсть компоненти поляризацiї P3 вiд координат для рiзних температур 50, 80, 100, 104 К (вказанi бiля кривих).
Суцiльнi кривi – чисельний розв’язок, штрихованi кривi – аналiтичний розв’язок (а). Просторовий розподiл пiрокоефiцiєнта∏

3 для рiзних температур 0, 80, 100, 104 К (вказанi бiля кривих). Суцiльнi кривi – чисельний розв’язок, штрихованi кривi –
аналiтичний розв’язок (б )

Рис. 4. Залежнiсть iнтегрального пiрокоефiцiєнта вiд темпера-
тури при рiзних iнтервалах усереднення L= 3, 10, 20 нм (кривi
1, 2, 3 )

Нижче 50 К поляризацiя втрачає температурну зале-
жнiсть i пiрокоефiцiєнт прямує до нуля.

Для аналiтичного розв’язку амплiтуда пiро-
коефiцiєнта i поляризацiї менша, нiж для чисельного.
Для аналiтичного розв’язку положення максимуму
поляризацiї i пiрокоефiцiєнта зсунуто ближче до
АФГ.

Iнтегральний пiрокоефiцiєнт має максимум при
температурах 70 К i спадає до нуля наближуючись
до температури структурного фазового переходу
та нижче 30 К. Максимум iнтегрального пiроко-
ефiцiєнта збiльшується зi збiльшенням iнтервалу
усереднення.

Основнi результати, отриманi для АФГ, полягають
у такому:
1. ФР-ефект iндукує непарний розподiл поляризацiї,
який бiльш енергетично вигiдний, нiж парний.
2. ФР-ефект приводить до появи спонтанної поляри-
зацiї при T < TS всерединi найбiльш енергетично ви-
гiдних м’яких АФГ.
3. Вперше побудований наближений аналiтичний
розв’язок для залежностi спонтанної поляризацiї по-
близу АФГ вiд температури, коефiцiєнта флексоеле-
ктричного зв’язку та ротацiйної стрикцiї.
4. Розрахованi значення пiрокоефiцiєнта лежать в iн-
тервалi типових значень (10−4−10−7) Кл/м2K [29],
що дозволяє експериментально перевiрити теорети-
чнi розрахунки методом ПiроСЗМ.

4. Висновки

Флексо-ротацiйний ефект може приводити до появи
невласної спонтанної поляризацiї i, як наслiдок, пi-
роактивностi в околi сегнетоеластичної антифероди-
сторсiйної фазової границi у вiртуальних сегнетоеле-
ктриках типу CaTiO3, SrTiO3, i EuTiO3. У SrTiO3

флексо-ротацiйний ефект приводить до бiльшої спон-
танної поляризацiї при значно вищих температурах,
нiж було передбачено, при попередньому розглядi
iнших механiзмiв зв’язку. Це узгоджується з ранi-
ше непоясненими експериментальними даними [14].
Оскiльки цей ефект можливий для всiх поширених
у природi структур iз статично розвернутими окта-
едрами оксигену, стає можливим розумiння причин
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Т а б л и ц я

Параметр СI Значення
εb безрозмiрна 43
αT 106 м/(Ф·K) 0,75
T

(E)
0 K 30
T

(E)
q K 54
aij 109 м5/(Кл2·Ф) au11 = 2, 025, au12 = 1, 215, aσ11 = 0, 820, aσ12 = 1, 396

qij 1010 м/Ф q11 = 1,251, q12= –0,108, q44=0,243
Qijkl м4/Кл2 Q11 = 0,051, Q12= –0,016, Q44 = 0,020
gijkl 10−11 В·м3/Кл g11 = g44 = 1, g12 = 0,5
βT 1026 Дж/(м5·K) 9,1
TS K 105
T

(Φ)
q K 145
bij 1050 Дж/м7 bu11 = 1, 94, bu12 = 3, 96, bσ11 = 0, 93, bσ12 = 3, 88

rij 1030 Дж/(м5) r11 = 1,3, r12 = –2,5, r44 = –2,3
Rij 1019 м−2 R11 = 0,882, R12 = –0,777, R44 = –1,811
ηijkl 1029 (Ф·м)−1 ηu11 = −3, 366, ηu12 = 0,135, ηu44 = 6,3, ησ11 = −2, 095, ησ12 = –0,849, ησ44 = 5,860
vijkl 1010 Дж/м3 v11 = 0,28, v12 = –7,34, v44 = 7,11
cij 1011 Дж/м3 c11 = 3,36, c12 = 1,07, c44 = 1,27
sij 10−12 м3/Дж s11 = 3,52, s12 = –0,85, s44 = 7,87
Fijkl 10−12 м3/Кл F11 = –13,80, F12 = 6,66, F44 = 8,48
ΦS радiани 0,0235

П р и м i т к а: верхнi iндекси “u” i “σ” позначають коефiцiєнти при сталiй деформацiї i при сталому механiчному напруженнi
вiдповiдно.

виникнення полярних пiдповерхневих шарiв у непо-
лярних матерiалах.

ДОДАТКИ
А. Матерiальнi параметри титанату стронцiя, викори-
станi в чисельних розрахунках (див. таблицю)

Параметри зiбрано з робiт: [11, 14, 19–24].

Б. Виведення положення температурного максимуму
пiроелектричного коефiцiєнта

Вiдповiдно до рiвняння (16) похiдна по температурi вiд амплi-
туди поляризацiї має вигляд,

Π3 (T ) ∼
dp0 (T )

dT
∼ −

d

dT

(
Φ2
S

lΦ

)
∼

d

dT
(b1 (T ))3/2 , (Д.1)

оскiльки Φ2
S (T ) ∼ −b1 (T ), lΦ (T ) ∼

√
−1/b1 (T ) та

Φ2
S
lΦ

∼ (b1 (T ))3/2. Використовуючи залежнiсть bi (T ) =

βTT
(Φ)
q

(
coth

(
T

(Φ)
q

/
T
)
− coth

(
T

(Φ)
q

/
TS

))
, маємо

Π3 (T ) ∼ (b1 (T ))1/2
db1 (T )

dT
∼
(
T

(Φ)
q

T

)2

×

×sinh−2

(
T

(Φ)
q

T

)√√√√coth

(
T

(Φ)
q

T

)
− coth

(
T

(Φ)
q

TS

)
. (Д.2)

З формули (Д.2) видно, що Π3 (TS) = 0 та Π3 (0) = 0. Введемо
безрозмiрнi змiннi:

T
(Φ)
q

T
=

1

t
,

T
(Φ)
q

TS
=

1

tS
=

145

105
(згiдно з таблицею). (Д.3)

Рис. 5. Залежнiсть лiвої частини в (Д.4) вiд безрозмiрної тем-
ператури t

Тодi

Π3 (t) ∼
1

t2sinh2 (t)

√
coth

(
1

t

)
− coth

(
1

tS

)
,

а похiдна dΠ3(t)
dt

дорiвнює нулю за умови

4 coth2

(
1

t

)
+ 4t coth

(
1

tS

)
− 4 coth

(
1

t

)
×

×
(
t+ coth

(
1

tS

))
+ cosh−2

(
1

t

)
= 0. (Д.4)

Чисельний розв’язок цього рiвняння є t = 0, 58 (див. рис. 5),
тобто максимум пiрокоефiцiєнта досягається при температурi:

0, 58T
(Φ)
q = 84, 1 K. (Д.5)
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ПОЛЯРИЗАЦИЯ И ПИРОЭЛЕКТРИЧЕСКИЙ
КОЭФФИЦИЕНТ АНТИФЕРРОДИСТОРСИОННЫХ
ДОМЕННЫХ ГРАНИЦ (НА ПРИМЕРЕ SrTiO3)

Я.В. Яковенко, Е.А. Елисеев, С.В. Свечников,
А.Н. Морозовская

Р е з ю м е

Используя теорию Ландау–Гинзбурга–Девоншира проведены
аналитические и численные исследования пространственных
характеристик и температурных зависимостей локальной по-
ляризации и пироэлектрического коэффициента в области ан-
тиферродисторcионных фазовых границ в SrTiO3 при темпе-
ратурах, ниже температуры антиферродисторcионного стру-
ктурного фазового перехода (≈ 105 K). Причиной поляризации
пристеночной области считается флексоэлектрический эффект
и ротационная стрикция (флексо-ротационный эффект).
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S u m m a r y

The spatial distributions and the temperature dependences of a

local polarization and the pyroelectric coefficient in a vicinity of

antiferrodistortive boundaries in SrTiO3 at temperatures lower

than that of the antiferrodistortive structural phase transition

(≈ 105 K) have been studied analytically and numerically in the

framework of the Landau–Ginsburg–Devonshire theory. The po-

larization in the near-wall region is supposed to emerge as a result

of the flexoelectric field and the rotostriction.
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