Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 87, ćżŕ. 6, ś. 338 { 342 cfl 2008 č. 25 ňăřšă

Ďĺŋăňĺłă řěÿěšłĺ BiFeO_3: ŋěšĺŕĺůŋőě ŕőćěďěŋĺě śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ ŕőď čĺďřőśšăšĺůěśłĺň ďăćńěŋĺěň

Ć. Ĺ. Ğĺŋěŋłő^{1)}, Ň. Ś. Ŕăćńőćśłĺľ

Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ĺň. Ń.Ć. Łĺřěŋśłőčő Śĺąĺřśłőčő őšď. ŘĂŊ, 660036 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 31 £ŋćăř£ 2008 č.

Ć řăňłăţ ŋě¡ňŕĺřĺůěśłőľ ňőďěńĺ ĺőŋŋőčő łřĺśšăńńă ś şůěšőň ďĺŕőńĳŋőľ ĺ łćăďřşŕőńĳŋőľ ŕőń£- řĺğşěňőśšěľ ĺőŋőć ćżůĺśńěŋż ğŋăůěŋĺ£ ůăśšőš łőńěąăŋĺľ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ, ćżśőłőůăśšőšŋőľ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőľ ŕřőŋĺűăěňőśšĺ, ďĺŋăňĺůěśłĺţ ğăř£ďőć Ąőřŋă ĺ ňőďşńěľ şŕřşčőśšĺ łřĺśšăńńă BiFeO3, ŕřőćěďěŋż řăśůěšż ğăćĺśĺňőśšĺ ¡šĺţ ćěńĺůĺŋ őš čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ ć łşąĺůěśłőľ, řőňąĺůěśłőľ ĺ řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ťăğăţ. Řăśůěš ŕőłăğăń ŋăńĺůĺě śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ, łőšőřă£ śńăąő ğăćĺśĺš őš ďăćńěŋĺ£ ćő ćśěţ ĺśśńěďşěňżţ ťăğăţ. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ćżŕőńŋěŋż řăśůěšż ğăćĺśĺňőśšĺ ďĺŋăňĺłĺ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ őš ŕřĺńőęěŋŋőčő ďăćńěŋĺ£ łşąĺůěśłĺţ ťăğ śőěďĺŋěŋĺľ BiAlO3, BaTiO3 ĺ PbTiO3.

PACS: 63.20.Dj, 64.60.�i, 64.70.Kb

Ŕěřőćśłĺš BiFeO_3 őšŋőśĺšś£ ł šăł ŋăğżćăěňżň ňşńĳšĺťěřřőĺłăň { śőěďĺŋěŋĺ£ň ś śşźěśšćőćăŋĺěň ňăčŋĺšŋőčő ĺ śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőčő ĺ (ĺńĺ) śěčŋěšő- ¡ńăśšĺůěśłőčő ŕőř£ďłă. Ć ŕőśńěďŋĺě čőďż ĺğşůěŋĺ¿ šăłĺţ śőěďĺŋěŋĺľ şďěń£ěšś£ ąőńĳÿőě ćŋĺňăŋĺě ć ść£- ğĺ ś ĺţ ćőğňőęŋżň ŕřăłšĺůěśłĺň ŕřĺňěŋěŋĺěň łăł ňŋőčőťşŋłűĺőŋăńĳŋżţ ňăšěřĺăńőć, ůšő őůěŋĳ ćăęŋő ďń£ śőćřěňěŋŋőľ ňĺłřő¡ńěłšřőŋĺłĺ.

BiFeO_3 ĺśŕżšżćăěš śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłĺľ ťăğőćżľ ŕěřěţőď ŕřĺ šěňŕěřăšşřě T_c őłőńő 1100 Ł ĺ ăŋšĺťěřřőňăčŋĺšŋżľ ťăğőćżľ ŕěřěţőď ŕřĺ šěňŕěřăšşřě T_N őłőńő 640 Ł. Ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ĺ śćőľśšćă ¡šőčő śőěďĺŋěŋĺ£ ďőśšăšőůŋő ţőřőÿő ĺğşůěŋż łăł ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő, šăł ĺ šěőřěšĺůěśłĺ. Śšřşłšşřż ŕăřă¡ńěłšřĺůěśłőľ ĺ śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőľ ťăğ řăśÿĺťřőćăŋż ďĺťřăłűĺőŋŋżňĺ ňěšőďăňĺ řěŋščěŋőćśłĺţ ńşůěľ ĺ ŋěľšřőŋőć [1, 2]. Ćżÿě Š_c łřĺśšăńń ŕřĺŋăďńěęĺš řőňąő¡ďřĺůěśłőľ śĺŋčőŋĺĺ ś ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ R3c ĺ ěčő śšřşłšşřă ěśšĳ ĺśłăęěŋŋă£ ťőřňă ĺďěăńĳŋőľ śšřşłšşřż ŕěřőćśłĺšă, ŕřĺůěň őśŋőćŋżě ĺśłăęěŋĺ£ ść£ğăŋż ś \ŕőćőřőšőň" őłšă¡ďřă FeO_6 ćőłřşč ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ ďĺăčőŋăńĺ łşąĺůěśłőľ £ůěľłĺ ŕěřőćśłĺšă. Ć śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőľ ťăğě ś śĺňňěšřĺěľ R3c ŕő£ćń£¿šś£ ďőŕőńŋĺšěńĳŋżě ĺśłăęěŋĺ£, ść£ğăŋŋżě śő śňěźěŋĺ£ňĺ ĺőŋőć ćĺśňşšă, ęěńěğă ĺ łĺśńőřőďă. Ćěńĺůĺŋż śŕőŋšăŋŋőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ, ďĺŋăňĺůěśłĺţ ğăř£ďőć Ąőřŋă ĺ ćżśőłőůăśšőšŋőľ ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőľ ŕřőŋĺűăěňőśšĺ BiFeO_3 ćżůĺśńěŋż ć řăňłăţ ňěšőďă ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőśłőśšĺ (DFT) łăł

1)e-mail: zvi@iph.krasn.ru

ďń£ őąžěňŋőčő łřĺśšăńńă [3], šăł ĺ ďń£ šőŋłĺţ ŕńěŋőł [4]. Šěőřěšĺůěśłĺ ĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő [3, 5] ĺśśńěďőćăńőśĳ ćńĺ£ŋĺě čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ ŋă ťăğőćş¿ ďĺăčřăňňş ĺ śćőľśšćă BiFeO_3. Ć ůăśšŋőśšĺ, ć řěğşńĳšăšě řăśůěšőć ňěšőďăňĺ DFT ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕăłěšă VASP ć řăąőšě [3] ążńő ŕőńşůěŋő, ůšő ŕřĺ ďăćńěŋĺĺ ŕőř£ďłă 13 ČŔă ŋěŕőń£řŋă£ řőňąĺůěśłă£ ťăğă ś śĺňňěšřĺěľ Pnma śšăŋőćĺšś£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋěě śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőľ ťăğż R3c. Őďŋăłő ćőŕřőś ő ćńĺ£ŋĺĺ čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ ŋă śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłş¿ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ ć BiFeO_3, ŕő-ćĺďĺňőňş, ŋě ĺśśńěďőćăŋ, ţőš£ ćăęŋőśšĳ ¡šőčő ćőŕřőśă ŕřőďěňőŋśšřĺřőćăŋă ŋă ř£ďě śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłĺţ őłĺśńőć śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă [6, 7]. Śăňăřă ĺ ďř. [8] ŕőłăğăńĺ, ůšő śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ ć łńăśśĺůěśłĺţ śěčŋěšő¡ńěłšřĺłăţ śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă, šăłĺţ łăł BaTiO_3, PbTiO_3, KNbO_3 ĺ ďř., őůěŋĳ ůşćśšćĺšěńĳŋă ł ćŋěÿŋěňş ďăćńěŋĺ¿, łőšőřőě ŕőŋĺęăěš ĺ ďăęě ŕőńŋőśšĳ¿ ŕőďăćń£ěš śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłĺľ ŕěřěţőď ć ¡šĺţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ. Őąž£śŋěŋĺě ¡šőčő £ćńěŋĺ£ ć řăňłăţ ŕřőśšőľ ňőďěńĺ ğăłń¿ůăńőśĳ ć šőň, ůšő łőřőšłőďěľśšćş¿- źĺě śĺńż őššăńłĺćăŋĺ£, śšăąĺńĺğĺřş¿źĺě łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş, ś şňěŋĳÿěŋĺěň řăśśšő£ŋĺ£ ŋăřăśšă- ¿š ążśšřěě, ůěň ďăńĳŋőďěľśšćş¿źĺě śĺńż, ďěśšăąĺńĺğĺřş¿źĺě śšřşłšşřş. Ć ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšăţ [9] ďĺŋăňĺłĺ řěÿěšłĺ BaTiO_3, PbTiO_3, KNbO_3 ĺ ďř. őłĺśńőć śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă šăłęě ŕőłăğăŋő, ůšő ğŋăł ĺ ćěńĺůĺŋă łćăďřăšă ůăśšőšż \ň£čłőľ" ŕőń£řŋőľ ňőďż őůěŋĳ ůşćśšćĺšěńĳŋż ł ňăńőňş ĺğňěŋěŋĺ¿ ŕăřăňěšřă řěÿěšłĺ.

338 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008

Šăąńĺűă 1

Ŕăřăňěšř £ůěľłĺ (A), ďĺ¡ńěłšřĺůěśłă£ ŕřőŋĺűăěňőśšĳ, ďĺŋăňĺůěśłĺě ğăř£ďż (ě) ĺ şŕřşčĺě ŕőśšő£ŋŋżě (ČŔă) łřĺśšăńńă BiFeO3 ć łşąĺůěśłőľ ťăğě

a_0 ϵ∞ Z^{eff}_{Bi} Z^{eff}_{F e} Z^{eff}_{O‖} Z^{eff}_{O⊥} C_{11} C_{12} C_{44}

3.96 6.892 4.644 5.735 {5.088 -2.646 238 69 69 (6.32) (4.55)

Ć ¡šőľ řăąőšě śőőąźă¿šś£ řěğşńĳšăšż ŋě¡ňŕĺřĺůěśłőčő řăśůěšă ůăśšőš łőńěąăŋĺľ řěÿěšłĺ, ďĺŋăňĺůěśłĺţ ğăř£ďőć Ąőřŋă, şŕřşčĺţ ŕőśšő£ŋŋżţ ĺ ĺţ ğăćĺśĺňőśšěľ őš ćŋěÿŋěčő čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ ć łřĺśšăńńě BiFeO_3. Řăśůěš ŕřőćěďěŋ ć řăňłăţ ŋě- ¡ňŕĺřĺůěśłőľ ňőďěńĺ ĺőŋŋőčő łřĺśšăńńă ś şůěšőň ďĺŕőńĳŋőľ ĺ łćăďřşŕőńĳŋőľ ŕőń£řĺğşěňőśšěľ ĺőŋőć. Ďěšăńĺ řăśůěšă ŕřĺćěďěŋż ć őąğőřě [10] ĺ ć śśżńłăţ šăň.

Őąśşďĺň śŋăůăńă řěğşńĳšăšż řăśůěšă ďń£ łşąĺůěśłőľ ťăğż. Ć šăąń.1 ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ řăćŋőćěśŋőčő ŕăřăňěšřă £ůěľłĺ, ďĺ¡ńěłšřĺůěśłőľ ŕřőŋĺűăěňőśšĺ, ďĺŋăňĺůěśłĺţ ğăř£ďőć Ąőřŋă ĺ şŕřşčĺţ ŕőśšő£ŋŋżţ. Šăň ęě ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ć śłőąłăţ ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ ďĺŋăňĺůěśłĺţ ğăř£ďőć, ćżůĺśńěŋŋżě ć řăąőšě [11]. Ğŋăůěŋĺ£ ůăśšőš łőńěąăŋĺľ řěÿěšłĺ ďń£ ďćşţ šőůěł ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă ŕřĺćěďěŋż ć šăąń.2. Ĺğ

Šăąńĺűă 2

Ćżůĺśńěŋŋżě ůăśšőšż łőńěąăŋĺľ (śň^{−1}) ć űěŋšřě ĺ ć čřăŋĺůŋőľ šőůłě R = π/a(1, 1, 1) ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă ć łşąĺůěśłőľ ťăğě łřĺśšăńńă BiFeO3. Ć šřěšĳěň śšőńąűě ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ ůăśšőš, ćżůĺśńěŋŋżţ ąěğ şůěšă ďăńĳŋőďěľśšćş¿źĺţ ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ

q = 0 q = R `_{1u} 157i(2) 99(2) R_{25} 247i(3) `_{1u} 93 136 R_{15} 101i(3) `_{2u} 109(3) 109(3) R_{15} 273(3) `_{1u} 264(2) 314(2) R_{25}’ 341(3) `_{1u} 307 338 R_{12}’ 507(2) `_{1u} 454(2) 555(2) R_2’ 583 `_{1u} 585 625

šăąńĺűż ćĺďŋő, ůšő łşąĺůěśłă£ ťăğă BiFeO_3 ŋěşśšőľůĺćă ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ łăł ł ŕőń£řŋżň łőńěąăŋĺ£ň, šăł ĺ ł łőńěąăŋĺ£ň šĺŕă R_{25} ĺ R_{15} ć čřăŋĺůŋőľ šőůłě R. Śňěźěŋĺ£ ć ňőďě R_{25} śőőšćěšśšćş¿š \ŕőćőřőšş" őłšă¡ďřă FeO_6. Ŋă řĺś.1 ŕřĺćěďěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ůăśšőšż ŕőŕěřěůŋőľ ŕőń£řŋőľ ňőďż őš ŕřĺńőęěŋŋőčő čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ ďń£ BiFeO_3. Šăň ęě ŕřĺćěďěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ůăśšőšż ŕőń£řŋőľ ňőďż őš ďăćńěŋĺ£ ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ BaTiO_3, PbTiO_3 ĺ BiAlO_3. Ŋă

Řĺś.1. Ğăćĺśĺňőśšĳ ůăśšőšż śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőľ ňőďż (ňŋĺňżě ůăśšőšż ŕőłăğăŋż őšřĺűăšěńĳŋżňĺ ğŋăůěŋĺ£ňĺ) őš čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ łşąĺůěśłőľ ťăğż ĺśśńěďşěňżţ łřĺśšăńńőć: łćăďřăšż { BaTiO3 (śćěšńżě śĺňćőńż { řăśůěš [7]), šřěşčőńĳŋĺłĺ { PbTiO3 (śćěšńżě śĺňćőńż { řăśůěš [6]), ůěřŋżě łřşęłĺ { BiAlO3, łřěśšż { BiFeO3

¡šőň ęě řĺśşŋłě ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ŕřĺćěďěŋă ¡šă ğăćĺśĺňőśšĳ ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ BaTiO_3 ĺ PbTiO_3, ćżůĺśńěŋŋă£ ňěšőďőň DFT ć řăąőšăţ [6, 7]. Ćĺďŋő, ůšő ć ŕőćěďěŋĺĺ ůăśšőšż ň£čłőľ ŕőń£řŋőľ ňőďż ŕőď ďăćńěŋĺěň ć BiFeO_3 ĺ ć BaTiO_3, PbTiO_3 ěśšĳ ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋőě řăğńĺůĺě. Ć ŕőśńěďŋĺţ ďćşţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŕřĺ ňăńżţ ğŋăůěŋĺ£ţ ŕřĺńőęěŋŋőčő ďăćńěŋĺ£ śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ őůěŋĳ ůşćśšćĺšěńĳŋă ł ďăćńěŋĺ¿ (śőőšćěšśšćěŋŋő, ł ćěńĺůĺŋě ŕăřăňěšřă řěÿěšłĺ). İšőš řěğşńĳšăš łăůěśšćěŋŋő śőčńăśşěšś£ ś řěğşńĳšăšăňĺ řăśůěšőć ňěšőďőň DFT, łăł ¡šő ćĺďŋő ĺğ řĺś.1. Őďŋăłő śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő ć ďăŋŋőň řăśůěšě ďń£ BaTiO_3 ĺ PbTiO_3 ňż ŋě ŕőńşůĺńĺ śň£čůěŋĺ£ ůăśšőšż ŕőń£řŋőľ ňőďż ŕřĺ ćżśőłĺţ ŕőńőęĺšěńĳŋżţ ğŋăůěŋĺ£ţ ŕřĺńőęěŋŋőčő ďăćńěŋĺ£, łăł ¡šő ążńő ŕőńşůěŋő ć řăąőšăţ [6, 7]. Ć łřĺśšăńńě BiFeO_3 ůăśšőšă ŋěşśšőľůĺćőľ ŕőń£řŋőľ ňőďż ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ğăćĺśĺš őš ŕřĺńőęěŋŋőčő ďăćńěŋĺ£ ćŕńőšĳ ďő ďőśšăšőůŋő ćżśőłĺţ ğŋăůěŋĺľ. Ć BiAlO_3 śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ ĺśůěğăěš ŕřĺ ğŋăůěŋĺĺ ďăćńěŋĺ£ ≈ 40 ČŔă, ŋő ğăćĺśĺňőśšĳ ůăśšő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008 5^∗ šż ň£čłőľ ŕőń£řŋőľ ňőďż őš ďăćńěŋĺ£ ňěŋěě řěğłă£, ůěň ć BaTiO_3 ĺ PbTiO_3.

Ł ŋăśšő£źěňş ćřěňěŋĺ, ŕő-ćĺďĺňőňş, ŋăĺąőńěě ŕřĺğŋăŋŋżň ňěţăŋĺğňőň śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ ć őłĺśńăţ śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă £ćń£ěšś£ ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżľ ňěţăŋĺğň, ć łőšőřőň ďăńĳŋőďěľśšćş¿źĺě ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ďěśšăąĺńĺğĺřş¿š łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş [12]. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ěśńĺ ćżłń¿ůĺšĳ ćłńăďż łşńőŋőćśłĺţ ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ňěęďş ŕőďřěÿěšłăňĺ Ąřăćě ć ďĺŋăňĺůěśłőľ ňăšřĺűě, šő ćśě ŕőń£řŋżě ňőďż śšăŋőć£šś£ ęěśšłĺňĺ [13]. Ć śńşůăě BiFeO_3 ¡šő ŕőłăğăŋő ć šřěšĳěň śšőńąűě šăąń.2, čďě ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£ ůăśšőš łőńěąăŋĺľ ŕřĺ q = 0 ąěğ şůěšă ďăńĳŋőďěľśšćş¿źĺţ ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ. Łăł ¡šő őąśşęďăńőśĳ ć řăąőšě [13], śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ ć őłĺśńăţ śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă őŕřěďěń£ěšś£ šőŋłĺň ąăńăŋśőň ćśěţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ, ğăćĺś£źĺţ őš ţĺňĺůěśłőčő śőśšăćă ĺ řăśśšő£ŋĺľ ňěęďş ĺőŋăňĺ. Ć ůăśšŋőśšĺ, ć řăąőšě [13] ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ćłńăď łőřőšłőďěľśšćş¿źěčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ďĺŕőńĳŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ĺőŋă łĺśńőřőďă śő śťěřĺůěśłĺ řăśŕřěďěńěŋŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ ĺőŋă ć űěŋšřě őłšă- ¡ďřă ć ďĺŋăňĺůěśłş¿ ňăšřĺűş śšăąĺńĺğĺřşěš łşąĺůěśłş¿ śšřşłšşřş. Ćěńĺůĺŋă ¡šőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ğăćĺśĺš łăł őš ğăř£ďă łăšĺőŋă ć űěŋšřě őłšă¡ďřă, šăł ĺ őš ŕăřăňěšřă łşąĺůěśłőľ £ůěľłĺ. Ěśńĺ őűěŋĺćăšĳ śšăąĺńĳŋőśšĳ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż ŕő ćěńĺůĺŋě łőřőšłőďěľśšćş¿źěčő ďĺŕőńĳ-ğăř£ďőćőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£, šő śőěďĺŋěŋĺ£ BaTiO_3 ĺ PbTiO_3 ąőńěě śšăąĺńĳŋż, ůěň BiFeO_3 ĺ BiAlO_3. Ŋă śăňőň ďěńě śšăąĺńĳŋőśšĳ łşąĺůěśłőľ śšřşłšşřż ŕő őšŋőÿěŋĺ¿ ł ŕőń£řŋżň łőńěąăŋĺ£ň őŕřěďěń£ěšś£ šőŋłĺň ąăńăŋśőň ňěęďş ćśěňĺ ćłńăďăňĺ ć ďĺŋăňĺůěśłş¿ ňăšřĺűş, łăł ¡šő őąśşęďăěšś£ ć [13]. Ć ŕěřćőň ŕőř£ďłě šěőřĺĺ ćőğňşźěŋĺľ łćăďřăš ůăśšőšż ŋĺğłő¡ŋěřčěšĺůěśłőľ ŕőń£řŋőľ ňőďż ňőęěš ążšĳ ğăŕĺśăŋ łăł !^2_{T O} ≈ −C0=C1, čďě C0 ĺ C1 { ďőśšăšőůŋő čřőňőğďłĺě łőňąĺŋăűĺĺ ¡ńěňěŋšőć ďĺŋăňĺůěśłőľ ňăšřĺűż [13]. Ŋă řĺś.2 ŕőłăğăŋă ğăćĺśĺňőśšĳ ćěńĺůĺŋż C_0 ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ BiFeO_3, BiAlO_3, BaTiO_3 ĺ PbTiO_3 őš ďăćńěŋĺ£, ĺğ łőšőřőčő ćĺďŋő, ůšő śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ őŕřěďěń£ěšś£ ğŋăłőň C_0. Ĺğćěśšŋő, ůšő ďń£ łřĺśšăńńőć śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă łőŋłşřěŋűĺ£ ďăńĳŋőďěľśšćş¿źĺţ ĺ łőřőšłőďěľśšćş¿źĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ šăłęě ĺčřăěš ćăęŋş¿ řőńĳ ć ćěńĺůĺŋăţ ďĺŋăňĺůěśłĺţ ğăř£ďőć Ąőřŋă. Ćżůĺśńěŋŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ ćěńĺůĺŋ Z^{eff}_i ďń£ BiFeO_3 őš ďăćńěŋĺ£ ŕőłăğăŋă ŋă řĺś.3. Ćĺďŋő, ůšő ś şćěńĺůěŋĺěň ďăćńěŋĺ£ ćěńĺůĺŋă ďĺŋăňĺůěśłőčő ğăř£ďă łĺśńőřőďă Z^{eff}_Ok şćěńĺůĺćăěšś£, ă ćěńĺůĺŋă Z^{eff}_O? şňěŋĳÿăěšś£. Ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ

Řĺś.2. Ğăćĺśĺňőśšĳ ćěńĺůĺŋż C0 őš čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ łşąĺůěśłőľ ťăğż ĺśśńěďşěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ: łćăďřăšż { BaTiO3, šřěşčőńĳŋĺłĺ { PbTiO3, ůěřŋżě łřşęłĺ { BiAlO3, łřěśšż { BiFeO3

Řĺś.3. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŋőřňĺřőćăŋŋżţ ďĺŋăňĺůěśłĺţ ğăř£ďőć Ąőřŋă [Z^{eff}_i (P )/Z^{eff}_i (0)] ăšőňőć łřĺśšăńńă BiFeO3 ć łşąĺůěśłőľ ťăğě: łřşčĺ { Z^{eff}_{Bi} , łćăďřăšż { Z^{eff}_{F e}, šřěşčőńĳŋĺłĺ { Z^{eff}_{O‖}, ğćěğďż { Z^{eff}_{O⊥}

BaTiO_3 ĺ PbTiO_3 śĺšşăűĺ£ őąřăšŋă£, łăł śńěďşěš ĺğ ŋăÿĺţ řăśůěšőć ĺ ĺğ řăśůěšőć řăąőš [6, 7]. Šăłĺň őąřăğőň, ŋěůşćśšćĺšěńĳŋőśšĳ śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőľ ŋěşśšőľůĺćőśšĺ ł ćőğďěľśšćĺ¿ ďăćńěŋĺ£ ć BiFeO_3 śőčńăśşěšś£ ś \ăŋőňăńĳŋżň" ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś łńăśśĺůěśłĺňĺ śěčŋěšő¡ńěłšřĺłăňĺ ŕőćěďěŋĺěň ďĺŋăňĺůěśłĺţ ğăř£ďőć Ąőřŋă ŕőď ďăćńěŋĺěň.

Łăł şęě őšňěůăńőśĳ, łşąĺůěśłă£ ťăğă BiFeO_3, ŕőćĺďĺňőňş, ŋě řěăńĺğşěšś£ ĺ łřĺśšăńń ćżÿě 1100Ł ŕřĺŋăďńěęĺš ł řőňąő¡ďřĺůěśłőľ śĺňňěšřĺĺ ś ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ čřşŕŕőľ R3c (z = 2, z { ůĺśńő ňőńěłşń ć ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłě). İšă śšřşłšşřă £ćń£ěšś£ ĺśłăęěŋŋőľ ťőřňőľ śšřşłšşřż ŕěřőćśłĺšă, ĺ ĺśłăęěŋĺ£ ść£ğăŋż ś łőŋďěŋśăűĺěľ ňőďż R_{25} čřăŋĺůŋőľ šőůłĺ ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă R = ı=a(1; 1; 1) (a { ŕăřă-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008 ňěšř £ůěľłĺ łşąĺůěśłőľ ťăğż). Ć ¡šőľ ňőďě śňěźă¿šś£ šőńĳłő ĺőŋż łĺśńőřőďă, ĺ ¡šĺ śňěźěŋĺ£ śőőšćěšśšćş¿š \ŕőćőřőšş" őłšă¡ďřă FeO_6 ćőłřşč ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ ďĺăčőŋăńĺ łşąă. Ğďěśĳ ążńĺ ćżůĺśńěŋż ćěńĺůĺŋż śňěźěŋĺľ łĺśńőřőďă ć řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ťăğě ĺğ ňĺŋĺňşňă ŕőńŋőľ ¡ŋěřčĺĺ łřĺśšăńńă ĺ ŕőńşůěŋż śńěďş¿źĺě ğŋăůěŋĺ£: U = √ 2(−v^O_{1x} = = −v^O_{1y} = −v^O_{2x} = v^O_{2z} = v^O_{3y} = v^O_{3z} ) = 0:4483 A. Ł śőęăńěŋĺ¿, ć ńĺšěřăšşřě ŋăňĺ ŋě ążńĺ ŋăľďěŋż ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ğŋăůěŋĺ£ śňěźěŋĺľ ĺőŋőć łĺśńőřőďă ć ťăğě R3c, ĺ ğďěśĳ ňż ŕřĺćőďĺň ćěńĺůĺŋş ¡šőčő śňěźěŋĺ£ U = 0:4835 A, ćżůĺśńěŋŋş¿ ć řăąőšě [3]. Ćżůĺśńěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ůăśšőš łőńěąăŋĺľ řěÿěšłĺ ŕřĺ q = 0 ć ťăğě R3c ŕřěďśšăćńěŋż ć šăąń.3.

Šăąńĺűă 3

Ćżůĺśńěŋŋżě ůăśšőšż łőńěąăŋĺľ (śň^{−1}) ć űěŋšřě ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă ć řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ťăğě (R3c) łřĺśšăńńă BiFeO3 A_{1g} A_{2g} Eg A_{1u} 198 65i 270 552 117i 88 276 437 254 314 A_{2u} Eu 90i 273 385 60i 161 262 312 395

Śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ ć ťăğě R3c śőţřăŋ£ěšś£, ĺ ś łőŋďěŋśăűĺěľ ňőďż A_{2u} ść£ğăŋ ŋăąń¿ďăěňżľ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłĺľ ŕěřěţőď R3c → R3c. Šřěţłřăšŋő ćżřőęďěŋŋă£ ňőďă Č_{1u} łşąĺůěśłőľ ťăğż ć ťăğě R3c řăśźěŕń£ěšś£ ŋă ďćşłřăšŋő ćżřőęďěŋŋş¿ ňőďş E_u ĺ ŋěćżřőęďěŋŋş¿ ňőďş A_{2u}, łăł ćĺďŋő ĺğ šăąń.3. Ğăćĺśĺňőśšĳ ůăśšőšż őš ďăćńěŋĺ£ ďń£ ňőď E_u ĺ A_{2u} ŕőłăğăŋă ŋă řĺś.4, ĺğ łőšőřőčő ćĺďŋő, ůšő ůăśšőšă ŋěşśšőľůĺćőľ ŕőń£řŋőľ ňőďż A_{2u}, ć śőąśšćěŋŋőň ćěłšőřě łőšőřőľ ĺőŋż ćĺśňşšă, ęěńěğă ĺ łĺśńőřőďă śňěźă¿šś£ ćďőńĳ őśĺ šřěšĳěčő ŕőř£ďłă ťăğż R3c, śńăąő ğăćĺśĺš őš ćŋěÿŋěčő ďăćńěŋĺ£, ă śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ, ść£ğăŋŋă£ ś ňőďőľ E_u, ć śőąśšćěŋŋżţ ćěłšőřăţ łőšőřőľ ĺőŋż śňěźă¿šś£ ć ŕńőśłőśšĺ, ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőľ őśĺ šřěšĳěčő ŕőř£ďłă, ĺśůěğăěš ŕřĺ ćěńĺůĺŋě ďăćńěŋĺ£ ≈ 20 ČŔă. Šăłęě ŋă řĺś.4 ŕřĺćěďěŋż ćżůĺśńěŋŋżě ğďěśĳ ğăćĺśĺňőśšĺ ůăśšőš ň£čłĺţ śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłĺţ ňőď B_{1u}, B_{2u} ĺ B_{3u} őš ďăćńěŋĺ£ ďń£ BiFeO_3 ć řőňąĺůěśłőľ ťăğě ś śĺňňěšřĺěľ Pnma (z = 4). İšă ťăğă őąŋăřşęěŋă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő [5] ĺ ŕřěďśłăğăŋă šěőřěšĺůěśłĺ ć řăąőšě [3]. Ďń£ ćżůĺśńěŋĺ£ ůăśšőš łőńěąăŋĺľ ć ¡šőľ ťăğě ążńĺ ćğ£šż ŕăřăňěšřż £ůěľłĺ ĺ łőőřďĺŋăšż ăšőňőć ĺğ řăąőšż [3]. Ćĺďŋő, ůšő ć ¡šőľ ťăğě śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ śőţřăŋ£ěšś£, ĺ ůăśšőšż ŋěşśšőľůĺćżţ ŋěćżřőęďěŋŋżţ ŕőń£řŋżţ ňőď šăłęě śńăąő ĺğňěŋ£-

Řĺś.4. Ğăćĺśĺňőśšĳ ůăśšőš śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłĺţ ňőď (ňŋĺňżě ůăśšőšż ŕőłăğăŋż őšřĺűăšěńĳŋżňĺ ğŋăůěŋĺ- £ňĺ) őš čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ łřĺśšăńńă BiFeO3 ć řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ťăğě (ůěřŋżě śĺňćőńż): łćăďřăšż { ňőďă Eu, šřěşčőńĳŋĺłĺ { ňőďă A2u; ĺ ć řőňąĺůěśłőľ ťăğě (śćěšńżě śĺňćőńż): łćăďřăšż { ňőďă B1u, šřěşčőńĳŋĺłĺ { ňőďă B2u, łřşčĺ { ňőďă B3u

¿šś£ ś ďăćńěŋĺěň. İšőš řěğşńĳšăš ŕřőšĺćőřěůĺš ćżćőďăň řăąőšż [5], čďě ążńő ŕřěďŕőńőęěŋő, ůšő śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ ŕřĺ ďăćńěŋĺĺ ćżÿě 10 ČŔă ŕőďăćń£ěšś£. Ąőńěě šźăšěńĳŋă£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋă£ ŕřőćěřłă śşźěśšćőćăŋĺ£ śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłőčő ťăğőćőčő ŕěřěţőďă ć řőňąĺůěśłőľ ťăğě ążńă ąż ęěńăšěńĳŋă.

Šăłĺň őąřăğőň, ć řěğşńĳšăšě ŋě¡ňŕĺřĺůěśłőčő řăśůěšă ğăćĺśĺňőśšĺ ůăśšőš łőńěąăŋĺľ řěÿěšłĺ őš čĺďřőśšăšĺůěśłőčő ďăćńěŋĺ£ ć łřĺśšăńńě BiFeO_3 ŕőńşůěŋő, ůšő śěčŋěšő¡ńěłšřĺůěśłă£ ŋěşśšőľůĺćőśšĳ ć ¡šőň łřĺśšăńńě ć łşąĺůěśłőľ, řőňąő¡ďřĺůěśłőľ ĺ řőňąĺůěśłőľ ťăğăţ śńăąő ğăćĺśĺš őš ŕřĺńőęěŋŋőčő ďăćńěŋĺ£, ć őšńĺůĺě őš \łńăśśĺůěśłĺţ" śěčŋěšő¡ńěłšřĺłőć śő śšřşłšşřőľ ŕěřőćśłĺšă.

Řăąőšă ŕőďďěřęăŋă čřăŋšőň Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (# 06-02-16091) ĺ čřăŋšőň Ŕřěğĺďěŋšă ŘŤ \Ćěďşźĺě ŋăşůŋżě ÿłőńż" (# ŊŸ-1011.2008.2).

1. Y. V. Venevtsev and V. V. Gagulin, Inorg. Mater. 31, 797 (1995).

2. F. Kubel and H. Schmid, Acta Crystallogr., Sect. B:

Struct. Sci. 46, 698 (1990).

3. P. Ravindran, R. Vidya, A. Kjekshus et al., Phys. Rev.

B 74, 224412 (2006).

4. J. Wang, J. B. Neaton, H. Zheng et al., Science 299, 1719 (2003).

5. A. Pashkin, K. Rabia, S. Frank et al., condmat/0712.0736vl.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008

342 Ć. Ĺ. Ğĺŋěŋłő, Ň. Ś. Ŕăćńőćśłĺľ

6. I. A. Kornev and L. Bellaiche, Phase Trans. 80, 385 (2007).

7. E. Bousquet and P. Ghosez, Phys. Rev. B 74, 180101(R) (2006).

8. G. A. Samara, T. Sakudo, and K. Yoshimitsu, Phys.

Rev. Lett. 35, 1767 (1975).

9. R. Cohen, Nature (London) 358, 136 (1992). 10. Ě. Č. Ňăłśĺňőć, Ć. Ĺ. Ğĺŋěŋłő, Ŋ. Č. Ğăňłőćă, ŞŤŊ

174, 1145 (2004).

11. J. B. Neaton, C. Ederer, U. V. Waghmare et al., Phys.

Rev. B 71, 014113 (2005).

12. Ő. Ě. Łć£šłőćśłĺľ, ŤŠŠ 27, 2673 (1985); O. E. Kvyatkovskii, Ferroelectrics 153, 201 (1994); Ő. Ě. Łć£šłőćśłĺľ, Ĺğć. ĂŊ, śěř. ťĺğ. 64, 1060 (2000).

13. Ć. Ĺ. Ğĺŋěŋłő, Ŋ. Č. Ğăňłőćă, Ě. Č. Ňăłśĺňőć ĺ ďř., ĘİŠŤ 132, 702 (2007).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 87 ćżŕ. 5 { 6 2008