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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

 

Актуальность темы. В последнее десятилетие исследования низкораз-

мерных систем на основе сегнетоэлектриков, сегнетоэластиков, ферромагне-

тиков интенсивно развиваются учѐными и инженерами в связи с обозначив-

шейся возможностью управления физическими свойствами таких неоднород-

ных материалов. Свойства последних существенно отличаются от свойств 

однородных кристаллов в связи с ограниченным размером, формой и геомет-

рией ферроиков, присутствием поверхности раздела, различной природой 

пограничных компонентов и их объемным соотношением, наличием соб-

ственных полей рассеяния. С этими факторами связаны наблюдаемые на 

практике аномальные явления в наноразмерных ферроиках: значительное 

уменьшение параметра порядка вплоть до исчезновения в образце низкосим-

метричной фазы [1], существенный сдвиг температуры фазового перехода 

(ФП) [2], аномальный отклик системы на внешнее воздействие [3], размытие 

ФП по температуре в многофазных системах, таких как матричные компози-

ты или сегнетоэлектрические релаксоры (СР) [4]. В самой точке ФП способен 

изменяться характер поведения термодинамических характеристик в зависи-

мости от размерности ограниченной системы. Другой возможной причиной 

таких аномалий при ФП может служить вероятное присутствие между сим-

метричной и несимметричной фазой температурной области с неоднородны-

ми доменоподобными состояниями. Комплексное исследование перечислен-

ных особенностей позволит значительно расширить возможности практиче-

ского использования неоднородных систем на основе ферроиков в различных 

областях техники: микроэлектронике – в устройствах хранения информации 

[5, 6], спинтронике – в магнитных сенсорах, спиновых нанотранзисторах [6], 

радиофизике – в устройствах СВЧ и антеннах [7], биомедицине – в устрой-

ствах диагностики и лечения заболеваний [8] и других областях.  

Практическое получение наноразмерных образцов с определенными фи-

зическими свойствами для их дальнейшего исследования является непростой 

экспериментальной задачей. Вместе с тем бурное развитие быстродействую-

щей вычислительной техники даѐт широкие возможности для проведения 

моделирования и компьютерных экспериментов по изучению наноразмерных 

структур без существенных материальных затрат. Поэтому теоретическое 

изучение характерных свойств наноматериалов с упорядоченными магнит-

ными или электрическими структурами помогает выявить и объяснить ряд 

аномальных явлений, наблюдаемых в эксперименте. Помимо чисто приклад-

ного применения эти исследования имеют и фундаментальное значение, по-

скольку непосредственно относятся к актуальнейшей и нерешѐнной до конца 

проблеме физики конденсированного состояния – проблеме ФП в сильно 

неупорядоченных системах. Последовательная теория ФП в мезо-, нанораз-

мерных системах также обязательно должна учитывать существенно неодно-

родное распределение параметра порядка по объѐму всей системы, характер 
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контакта параметра порядка с пограничной фазой и действие собственных 

полей рассеяния. Решение подобных задач возможно методом молекулярной 

динамики. Но, с одной стороны, для проведения расчетов с достаточно боль-

шим числом частиц требуются серьезные вычислительные мощности, с дру-

гой – не ясны пределы применимости этих результатов и вытекающие отсюда 

слабые предсказательные возможности таких модельных представлений. 

Цель работы – исследование особенностей ФП в системах неоднород-

ных наноферроиков, СР с учетом собственных полей рассеяния на основе 

феноменологической теории фазовых переходов Ландау–Гинзбурга с приме-

нением численно-аналитических методов для решения систем дифференци-

альных уравнений в частных производных.  

В соответствии с целью работы решались следующие задачи: 

1. Разработка методик расчета температуры ФП в наноферроиках и 

нахождение температурных интервалов существования низкосимметричных 

фаз в зависимости от размера и формы исследуемых образцов, типа взаимо-

действия параметра порядка с внешней средой. 

2. Исследование основных термодинамических характеристик нанофер-

роиков в зависимости от размеров ферроиков и типа закрепления параметра 

порядка на их границах. 

3. Установление влияния размерных эффектов на собственные частоты 

поляризационных колебаний и времена релаксации поляризации в тонких 

сегнетоэлектрических пленках (СЭП). 

4. Определение вклада неоднородных индуцируемых электрических по-

лей структуры ферромагнетик-пьезоэлектрик в смещение резонансных частот 

и величину магнитоэлектрического (МЭ) отклика. 

5. Определение условий существования неоднородных поляризованных 

состояний вблизи температуры ФП в тонких СЭП. 

6. Исследование механизмов переключения поляризации в тонких СЭП 

во внешнем электрическом поле. 

7. Нахождение температуры ФП и ширины температурной области его 

размытия в тонкой пленке СР в зависимости от параметров пленки и стати-

стических характеристик ее структурной неоднородности. 

Научная новизна исследований:  

1. Детально исследованы закономерности поведения температуры ФП, 

термодинамические характеристики (свободная энергия, теплоѐмкость, вос-

приимчивость) наноферроиков (0D, 1D, 2D, 3D), а также многослойных 

структур и гранулированных композитов сегнетоэлектрик-диэлектрик в зави-

симости от размеров ингредиентов, направления полярной оси, приложения 

внешнего поля, типа закрепления параметра порядка на границе ферроиков. 

Предложен механизм, объясняющий повышение температуры ФП в гранули-

рованном композите сегнетоэлектрик-диэлектрик. Установлена зависимость 

периода полосовой доменной структуры от толщины и ширины тонкой СЭП. 
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2. Разработана методика расчета температуры структурного ФП в тонких 

пленках ферроиков в достаточно слабом внешнем электрическом поле и 

определено смещение температуры ФП в СЭП. 

3. Численно-аналитически рассчитаны спектры собственных частот и 

разрешенных времен релаксации поляризации в тонких СЭП в зависимости 

от толщины и типа закрепления параметра порядка на границе пленки. 

4. Численно-аналитически найдены форма и критический размер заро-

дыша обратного домена (ЗОД) в достаточно слабом внешнем электрическом 

поле при неоднородном переключении поляризации в тонкой СЭП в зависи-

мости от ее толщины и граничных условий. Определены условия  смены ме-

ханизма переключения поляризации с неоднородного на однородный. В рам-

ках кинетической теории Зельдовича найдена средняя скорость неоднородной 

переполяризации как функция толщины СЭП, напряженности внешнего элек-

трического поля и граничных условий. 

5. Определена температурная область существования неоднородных по-

ляризованных состояний, возникающих в тонких СЭП при их охлаждении из 

парафазы. 

6. Обнаружено смещение резонансных частот МЭ эффекта в двухслой-

ной структуре ферромагнетик-пьезоэлектрик при точном учете неоднородно-

сти индуцируемого электрического поля по ее толщине. Предложен метод 

оценки максимальной величины коэффициента МЭ связи при учете диссипа-

тивных свойств материалов. 

7. Определены температура ФП и ширина температурной области его 

размытия в тонкой пленке СР как функции ее толщины и свойств поверхно-

сти в зависимости от статистических характеристик структурной неоднород-

ности пленки.  

Все перечисленные результаты получены впервые. 

Теоретическая и практическая значимость работы. 

В рамках феноменологической теории Ландау численно-аналитически 

решен класс задач о ФП в сильно неупорядоченных системах на основе фер-

роиков разной размерности (0D, 1D, 2D, 3D) и определены особенности ФП в 

зависимости от параметров неоднородных объектов. Полученные в диссерта-

ции результаты позволяют выявить роль размерных эффектов и способствуют 

более глубокому пониманию процессов, происходящих в слоистых и грану-

лированных композитах на основе мезо- и наноразмерных ферроиков. Для 

большей части поставленных в работе задач получены аналитические реше-

ния в виде итоговых формул, которые анализируются численно, что дает воз-

можность оценить погрешность и установить область применимости резуль-

татов, найденных численно или с помощью различных приближений, зало-

женных в самой постановке подобных задач. 

Построенные модели и приведенные методы решения могут быть ис-

пользованы для прогнозирования либо интерпретации экспериментальных 

данных о физических свойствах  аналогичных систем вблизи точки ФП путем 
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варьирования соответствующих параметров в найденном решении. Получен-

ные данные о критических размерах ферроиков можно использовать для 

определения минимально допустимых толщин СЭП, ферромагнитных пле-

нок, их многослойных структур, размеров пор и гранул в композиционных 

материалах. Результаты работы могут быть использованы в прогнозировании 

ширины температурного интервала размытия физических свойств СР. 

Основные положения и результаты, выносимые на защиту: 

1. Вклад размерного и граничного факторов, собственных полей рассея-

ния и внешнего поля в положение температуры ФП и поведение термодина-

мических характеристик (восприимчивости, теплоемкости, свободной энер-

гии) наноферроиков (0D, 1D, 2D, 3D) в окрестности точки ФП. 

2. Смещение температуры ФП в тонких СЭП в достаточно слабом внеш-

нем электрическом поле, сопровождающее естественное размытие ФП во 

внешних полях, зависящее от материала СЭП, ее толщины, граничных усло-

вий, направления полярной оси. 

3. Размер и форма ЗОД, способного расти в достаточно слабом внешнем 

электрическом поле при неоднородном переключении поляризации в тонкой 

СЭП в зависимости от ее толщины и типа граничных условий. 

4. Условия возникновения и ширина температурного интервала суще-

ствования неоднородных поляризационных состояний в СЭП. 

5. Частоты электромеханического резонанса в двухслойной структуре 

ферромагнетик-пьезоэлектрик с точным учетом индуцируемых электриче-

ских полей по ее толщине в зависимости от длины и толщины слоев. 

6. Оценки температуры ФП и ширины температурной области его раз-

мытия в тонкой пленке СР как функции ее толщины и свойств поверхности в 

зависимости от статистических характеристик неоднородности структуры. 

Личный вклад автора. Автор принимал непосредственное участие в по-

становке задач и разработке методов их решения. Вклад автора в выполнение 

аналитических и численных расчетов, в анализ полученных результатов и под-

готовку публикаций по проведенным исследованиям является определяющим. 

Достоверность результатов работы подтверждается корректной мате-

матической постановкой задач, использованием известных апробированных 

методик расчета, согласованием полученных результатов с общими представ-

лениями, экспериментальными данными и результатами численного модели-

рования, полученными для сходных физических систем. 

Апробация работы. Основные результаты диссертационной работы бы-

ли представлены на следующих научных конференциях и семинарах: II, III, 

VI Международных семинарах «Компьютерное моделирование электромаг-

нитных процессов в физических, химических и технических системах» (Во-

ронеж, 2003, 2004, 2012); I–XIV, XVIII, XXI Международных семинарах «Фи-

зико-математическое моделирование систем» (Воронеж, 2004–2015, 2017, 

2019); XXI–XXIV Международных конференциях «Релаксационные явления 

в твѐрдых телах» (Воронеж, 2004, 2010, 2015, 2019); V, VII Международной 
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конференции и Всероссийской школе-конференции «Нелинейные процессы и 

проблемы самоорганизации в современном материаловедении» (Воронеж, 

2004, 2009); IV–IX Международных семинарах по физике сегнетоэластиков 

(Воронеж, 2003, 2006, 2009, 2012, 2015, 2018); XVIII, XIX Всероссийских 

конференциях по физике сегнетоэлектриков» (Санкт–Петербург, 2008, 

Москва, 2011); IV Международной научной конференции «Современные 

проблемы прикладной математики, теории управления и математического 

моделирования» (Воронеж, 2011);  VI, X, XII  Международных конференциях 

«Современные проблемы прикладной математики, теории управления и ком-

пьютерных технологий» (Воронеж 2013, 2017, 2019); XI Российской ежегод-

ной конференции молодых научных сотрудников и аспирантов «Физико-

химия и технология неорганических материалов» (Москва, 2014), 

II Российско-Китайском семинаре по диэлектрикам и сегнетоэлектрикам (Во-

ронеж, 2015); VI, VIII Международных конференциях «Деформация и разру-

шение материалов и наноматериалов» (Москва, 2015, 2019); IV–VI Междис-

циплинарных научных форумах с международным участием «Новые матери-

алы и перспективные технологии» (Москва, 2018–2020); I Всероссийской 

конференции «Актуальные проблемы математики и информационных техно-

логий» (Махачкала, 2020); Международной онлайн-конференции «Исследо-

вание сегнетоэлектрических материалов российскими учеными. Столетие 

открытия сегнетоэлектричества» (Екатеринбург, 2020). 

Публикации. По теме диссертации опубликовано 128 научных работ, из 

них 32 работы в международных и российских журналах, индексируемых в 

международных базах Web of Science, Scopus или включенных в перечень 

ВАК РФ, в том числе 1 монография. 

Полный перечень публикаций представлен в списке литературы диссер-

тации. 

Структура и объѐм работы. Диссертация состоит из введения, восьми 

глав, заключения и списка литературы из 279 наименований. Работа изложена 

на 392 страницах и содержит 167 рисунков и 1 таблицу. 

 

ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

 

Во введении обоснована актуальность темы диссертационной работы, 

сформулированы цели и основные задачи исследования, изложена научная 

новизна диссертации, отражены теоретическая и практическая значимость 

работы, сформулированы основные положения, выносимые на защиту, пред-

ставлены сведения о структуре, объеме и апробации диссертации. 

В первой главе рассмотрены особенности фазового перехода (ФП) в 

полуограниченных образцах ферроиков, исследованы их термодинамические 

свойства (свободная энергия, теплоемкость, восприимчивость). Представлен-

ный в главе материал основан в основном на литературных данных, допол-
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ненных расчетами автора, являющимися необходимыми для создания всесто-

ронней и максимально полной картины ФП в ограниченных ферроиках. 

В параграфе 1.1 рассматривается объемный ферроик, занимающий по-

лупространство 0z   и претерпевающий ФП второго рода со свободной 

энергией 

   
22 4 2 ,

2 4 2 2

s

V S

F dV dS
  

    
 

      
 
 

  

(1) 

где  0 ,CT T     – коэффициенты в разложении свободной энергии 

вблизи температуры Кюри TC объѐмного образца; 2a  – корреляционная 

постоянная, где a – межатомное расстояние; s  – коэффициент, принимаю-

щий как положительные, так и отрицательные значения. Варьируя функцио-

нал (1), получаем  краевую задачу 
2

3

2
0;

d

dz


                                 (2) 

0

0; 0s

z z

d d

dz dz

 
  

 

                                    (3) 

с решением 

 
   

   

0 0

0 0

,

z z

z z

e e
z

e e

 

 

   
 

   



 




 

  


  

   (4) 

из которого следует, что величина параметра порядка изменяется от значения 

/     в объеме материала до значения 
0  на его границе. Из выраже-

ния (4) найдена температурная зависимость  0 T  на поверхности ферроика 

 
2

0 1
2 2

s sT
 

 
 



 
   
 
 

                     

и проведен анализ влияния знака коэффициента 
s  на физические свойства 

образца вблизи температуры ФП. 

Из условия минимума свободной энергии определен вклад поверхности 

в термодинамические характеристики образца. Вклад в обобщенную воспри-

имчивость материала 

 

11
3 22

0 0 0

2 3 2

2 2 2
2

3 3
s

d F
T

d

   
  

   



   

  
        
   

 

имеет расходимость при температуре T=TC, но закон Кюри-Вейса здесь не 

выполняется – для материалов с поверхностным ФП  0s   расходимость 

более слабая –  
1 2

,
/

CT T T


  чем для материалов без поверхностного 
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ФП  0s   –  
2

CT T T .


  На расстоянии L от поверхности при темпе-

ратурах  2 2

0/C sT T L    ее вклад в теплоемкость может превышать 

скачок теплоемкости  2

0 / 2 ,p Cc T    связанный с ФП в объеме образца. 

В случае 0s   параметр порядка 
0  на поверхности вблизи 

 0 2 / 2 s    и вдали 
0 / 2s      от температуры TC меньше 

объемного значения 
 и при приближении к температуре TC стремится к 

нулю по закону более быстрому –  0 ~ ,CT T T   чем в объеме материала – 

 
1/2

~ .CT T T   

В случае 0s   ФП начинается на поверхности материала при темпера-

туре  2

0/s C sT T      и при удалении вглубь образца параметр порядка    

уменьшается от величины  0 2 /s      до объемного значения .

При охлаждении материала глубина проникновения δ
*
 параметра порядка 

внутрь образца растет по закону  
1/2*

CT T


  и захватывает весь объем 

тела при температуре T=TC. Вклад поверхности в теплоемкость не зависит от 

величины параметра s  и носит универсальный характер: 

3

0
.

2
p

C

T
c

T T

 





 

При температуре T=Ts восприимчивость системы расходится по закону 

 
  2

0

1
,

2 s s s

T
T T


   


  

 

а теплоемкость испытывает скачок 

3

0

2

s

p

s C

T
c .

T T

 


 


 

В параграфе 1.2 излагаются результаты работ [9, 10], устанавливающих 

возможность существования ФП второго рода в неоднородное простран-

ственно-модулированное состояние на поверхности полубесконечного кри-

сталла при учете стрикционной связи параметра порядка с деформациями 

решетки. Такое поверхностное состояние приводит к возникновению неодно-

родных упругих напряжений на границе, уменьшающихся до нуля по мере 

удаления от нее вглубь образца. Причем ФП на поверхности материала будет 

происходить при температуре CT T в пространственно-модулированное со-

стояние, характеризуемое конечным волновым вектором. 
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В параграфе 1.3 рассматривается ориентационный ФП второго рода при 

температуре T1 из легкоосной (T<T1) в угловую (T>T1) ферромагнитную фазу 

для полупространства 0x  . Варьируя по углу поворота θ вектора намагни-

ченности выражение для свободной энергии неоднородного ферромагнетика 

 
22 2 2 2 4 2

0 1 0 2 0sin sin sin ,
2

s

V S

F M M M dV K dS


     
 

     
 
           (5) 

где   – константа обменного взаимодействия; M0 – величина спонтанной 

намагниченности; 
2

1 0 1M K   и 
2

2 0 2M K   – константы магнитной анизотро-

пии,  1 10 1T T   , получаем уравнение равновесия с граничными условиями 

2
3

1 22
2 sin cos 4 sin cos 0;

d

dx


                            (6) 

  ;                                                 (7) 

0

sin2 0,s

x

d

dx


  



                             (8) 

где   2

1 2 0arcsin / 2 , / .s sK K K M    
 
Аналитическое решение задачи (6)–

(8) дает распределение угла поворота  x  для вектора намагниченности и 

выражение для угла 
0  на поверхности: 

2

2 2

0
2

2 2

1 1
4 2

tg tg ,

1 1
4 2

s m s m

s m s m

l l

l l

 

 
 

 

 



  



  

    

(9) 

где  2/ 2ml   – характерная длина изменения угла θ. Из формулы (9) 

следует, что вблизи температуры T1 ФП изменение угла  0 T  происходит по 

закону более быстрому, чем в объеме материала – 1 .T T   

Во второй главе рассмотрено поведение температуры Tf ФП и термоди-

намических свойств тонких пленок ферроиков вблизи точки структурного 

ФП, не сопровождающегося возникновением дальнодействующих полей. 

В параграфе 2.1 рассматривается ФП в тонкой СЭП толщиной l, лежа-

щей в плоскости    , , 0,x y z l , со свободной энергией (1), вариация кото-

рой, в линейном случае, приводит к краевой задаче Штурма-Лиувилля: 
2

2
0;

d

dz


                        (10)  

0,

0.s

z l

d

dz


  



                   (11) 
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Наименьшее собственное значение α1 задачи (10), (11) определяет смещение 

f CT T T    температуры Tf, приведенное на рис. 1 для пленки триглицин-

сульфата (ТГС) в зависимости от знака αs. 
 

 

Рис. 1. Зависимость смещения ΔT температуры ФП пленки ТГС от ее приведенной толщины l/a: 

а) 0;s  б) 0s   

 

В случае 0s  (рис. 1а) поверхность препятствует возникновению ФП, по-

этому температура Tf<TC и смещение ΔT растет с увеличением параметра .s  
В случае 0s 

 
(рис. 1б) поверхность способствует ФП, который начинается 

с поверхности пленки при Tf>TC (функция распределения параметра порядка 

 z
 
выпукла вниз), причем величина ΔT растет с увеличением 

s  более 

существенно и  lim s
l

T f 


   по сравнению со случаем 0.s   

Из условия минимума свободной энергии определены зависимости нор-

мированных параметров порядка в центре пленки /m 
 и на ее поверхности 

0 / ; 
 нормированной свободной энергии /F F

от параметров пленки l, αs и 

от температуры; нормированной теплоемкости /p pc c   от температуры, где 

индекс «∞» соответствует величинам в объемном образце. 

Путем варьирования свободной энергии (1) получено точное решение 

для распределения параметра порядка 

  1
1 2

1

1 1 sn , ,
2 1 1

C
z C z C k

C




 
    
   

  (12) 

где / ,    / ;z z a / ,l l a  / ;s s a   k – модуль эллиптических функ-

ций; константы интегрирования C1, C2 находились численно из граничных 

условий (11). Температура Tf ФП при 0s   определялась как точка появле-

ния ненулевого решения функции (12) в зависимости от параметров l, αs 

пленки в симметричном (рис. 2) и несимметричном случаях. 

а) б) 
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Рис. 2. Зависимость температуры ФП в пленке ТГС от нормированной толщины l/a пленки для 

разных нормированных параметров αs/a на ее плоскостях (а) и от нормированного пара-

метра αs/a на плоскостях пленки для разных нормированных ее толщин l/a (б) 

 

С уменьшением толщины l пленки и ростом параметра αs температура ФП 

снижается в связи с возрастанием относительного вклада энергии неоднород-

ности и энергии поверхности в свободную энергию (1). С учетом корней 

уравнения  , 0f cr sT l    построена фазовая диаграмма, на которой кривая 

 cr sl f   разделяет области существования низкотемпературной и высоко-

температурной фазы. С увеличением параметра αs температурные зависимо-

сти свободной энергии и теплоемкости смещаются вниз и приобретают ли-

нейный характер, а скачок теплоѐмкости в точке ФП будет меньше, чем в 

объемном кристалле. 

Поместив на границах СЭП сегнетоэлектрические материалы с более 

высокой температурой ФП, и, добавив в функционале (1) энергию h  плен-

ки во внешнем поле h, по
 
известным формулам

 
2

2
;p

dF
c T

dhT





  


    (13)  

были численно рассчитаны температурные зависимости нормированной теп-

лоемкости /p pc c   и диэлектрической восприимчивости χ. Действие сторон-

них сегнетоэлектриков оказалось аналогичным действию внешних электриче-

ских полей, размывающих ФП в плѐнке (рис. 3а, где (0)  – спонтанная поля-

ризация объемного кристалла при нуле Кельвин, толщина l=30a). 

В тонких сегнетоэластических пленках вблизи точки ФП при специаль-

ном выборе геометрии задачи, исключающем появление собственных упру-

гих полей, на примере пленки KH3(SeO3)2 толщиной l=30a получены зависи-

мости температуры h
fT  ФП в поле внешних напряжений ζ и температурные 

зависимости обратной податливости  1 T  (рис. 3б), подчиняющиеся закону 

Кюри-Вейсса. Рост внешних напряжений ζ, сонаправленных вектору  , и 

а) б) 
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снижение параметра αs повышают температуру h
fT  ФП и понижают мини-

мальную толщину lcr пленки. 

 

 

Рис. 3. Температурные зависимости диэлектрической восприимчивости χ для случая оди-

наковых значений нормированной поляризации        0 0
10 / /l        на плоскостях плѐнки 

BaTiO3 (а) и обратной податливости χ-1 пленки KH3(SeO3)2 с полной фиксацией спонтанной де-
формации на подложке и разным значением параметра αs на верхней плоскости (б) 

 

В параграфе 2.2 приведена методика определения температуры h
fT  

структурного ФП в тонких пленках в достаточно слабом 

  3 3 38 /h l    внешнем поле, сопряженном параметру порядка. 

Подстановка решения неоднородного уравнения равновесия в граничные 

условия образует систему линейных уравнений относительно констант инте-

грирования. Из условия ее совместности вытекает система трансцендентных 

уравнений 

2

2

2

2
sin ,

cos ,

s

s

s

s

l

l

 


 

 


 


 




 
 

 

наименьшее нетривиальное решение которой  1 0

h

C fT T    определяет 

температуру h
fT  ФП в поле. В результате было обнаружено дополнительное 

смещение 0h
f fT T T     точки ФП, зависящее от граничных условий 

(рис. 4), в интервале температур     2 2 2 2
0 04 / , /C CT l T l       . 

Смена однородного по толщине пленки внешнего поля на неоднородное по-

вышает спад обратной восприимчивости  1 T  пленки в парафазе при при-

ближении к температуре .h
fT  

а) б) 
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Рис. 4. Зависимость смещения ΔT температуры ФП от нормированной толщины l/a пленки ТГС 

во внешнем электрическом поле для разных нормированных параметров /s a   

 

В параграфе 2.3 рассматривается задача о нахождении зависимости 

между шириной a домена и толщиной 2l тонкой пленки длиной xl a  в за-

висимости от ее ширины ly с лежащим в плоскости плѐнки вектором парамет-

ра порядка   0, ,0z   . Ширина домена определяется минимумом энер-

гии W, представляющей собой сумму электростатической энергии Wd и энер-

гии доменных границ Wb. Последняя равна произведению удельной энергии 

стенок 1 22 2 / 3bW   на их общую площадь. Энергия полей рассеяния  

( , ) ( , 0, ) ,
2

a l

x
d

a l

l
W x z x y z dxdz

a
 

 

              (14) 

вычисляется с учетом периодичности функции плотности зарядов ( , )x z  

вдоль оси 0x и распределения (12) в случае жесткого закрепления параметра 

порядка на плоскостях пленки. Для нахождения электрического потенциала 

( , , )x y z  используется уравнение Лапласа с граничными условиями, выра-

жающими непрерывность потенциала и нормальной составляющей вектора 

индукции при переходе через границу раздела на заряженных торцах пленки. 

Выражение для энергии W плѐнки имеет вид 

  

12 2

0 0

,
th / 2 1

y bn m

n m np nm y

l Wc d
W

af f l





 

 

 


       (15)                       

где cn, dm и fnm – коэффициенты, зависящие от индексов суммирования и па-

раметров образца,   – проницаемость пленки вдоль полярной оси. Из усло-

вия минимума выражения (15) определяется искомая зависимость  2 , ya l l . 

Ширина домена оказывается существенно выше, чем в однородном случае и 

снижается с уменьшением ширины и с ростом толщины пленки. 
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В третьей главе приведены результаты исследований особенностей ФП 

второго рода в тонких СЭП, ферромагнитных пленках и многослойных 

структурах сегнетоэлектрик-диэлектрик. 

В параграфе 3.1 рассматривается тонкая СЭП с вектором поляризации, 

расположенным вдоль оси 0z, перпендикулярно плоскости (x,y), пленки и 

свободной энергией 

 
22 4 2 2 ,

2 4 2 8 2
i

s
ext

V V S

F P P P E P E P dV E dV P dS
   




 
           

 
   (16) 

где   0,0,P P z  – вектор поляризации; E и 
extE  – вектора напряженности 

собственного и внешнего электрического поля соответственно; ε – вклад в 

диэлектрическую проницаемость (преимущественно электронный), не учиты-

ваемый с помощью параметра порядка; Vi – объем СЭП; V∞ – объем про-

странства внутри и вне пленки; S – площадь поверхности пленки. Далее ин-

дексы «i» и «e» характеризуют величины внутри и вне пленки соответствен-

но. С учетом связи ,E    переходя в выражении (16) к независимым пе-

ременным    , ,P z z  и, опуская в нем слагаемое ~P
4
 вблизи точки ФП, по-

сле варьирования (16) получаем систему обыкновенных дифференциальных 

уравнений с граничными условиями. Подстановка общих решений ,P   для 

случая 0extE   в граничные условия образует однородную систему линейных 

уравнений (ОСЛУ) относительно констант интегрирования. Из условия ра-

венства нулю ее определителя вытекает трансцендентное уравнение, 

наименьший корень которого определяет температуру Tf ФП. Величина Tf  

оказалась ниже соответствующего значения, найденного без учета деполяри-

зующих полей, на постоянную величину  04 / iT     , не зависящую от 

толщины пленки и свойств ее поверхности (ΔT~107 К для ТГС). Экранирова-

ние поверхностных зарядов способно значительно повысить температуру Tf 

ФП на величину ΔT, зависящую от параметра αs (ΔT~1 К при αs=0.01a и 

ΔT~17 К при αs=a для СЭП из ТГС толщиной l=10a). Определена обратная 

статическая диэлектрическая проницаемость пленки 

 
 

1

2

th / 2( (0) ( )) 21 4
1 ,

th / 2

E
i i e s

s

ext i i E E E E s

ll

l E l l

   


      



 
      

  
 

(17) 

где 4 /E i     . С ростом толщины l пленки и уменьшением параметра 

αs диэлектрическая проницаемость εs увеличивается в связи с уменьшением 

корреляционных и поверхностных вкладов в свободную энергию и стремится 

к соответствующему значению объемного кристалла. 

В параграфе 3.2 рассматриваются особенности ФП из однородного маг-

нитного состояния в неоднородное в тонкой ферромагнитной пленке, проис-

ходящего при изменении толщины l плѐнки с несовпадающими по направле-
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нию осями объѐмной и поверхностной анизотропии. Полная свободная энер-

гия плѐнки имеет вид 

W=Wl+Wa+Wm+WH,      (18) 

где Wl – обменная энергия; Wa – энергия анизотропии; Wm – магнитостатиче-

ская энергия; WH – зеемановская энергия. Минимизация выражения (18) даѐт 

уравнение равновесия 

0,a
m

w
M H H

M



    

     
(19) 

которое нужно решать с обменным граничным условием  

 

, 0,
s

s a
m

s

wM
M H H

l z M

 
     

      

(20) 

где α – константа обменного взаимодействия;
 

s

aw  – плотность энергии по-

верхностной анизотропии; s

mH  поле магнитного дипольного взаимодей-

ствия; H  – внешнее магнитное поле; ls – величина порядка толщины поверх-

ностного слоя. 

Распределение намагниченности  0 0( ) 0, sin , cosM r M M 
 

описы-

вается двумя ситуациями: 

1. Плѐнка имеет объѐмную анизотропию типа «лѐгкая плоскость», по-

верхностную – «лѐгкая ось». Тогда задача (19), (20) принимает вид 
2

02
(4 )cos sin / sin( ) 0;

d
H M

dz


                  

0,

sin2
0,

z l

d

dz d

 



     (21) 

где ψ – угол между вектором H  и осью 0z;  2 / sd l    безразмерный 

параметр, характеризующий закрепление спинов на поверхности плѐнки; 

/z z  ; /l l  ;  4 .      

2. Плѐнка имеет объѐмную анизотропию типа «лѐгкая ось», поверхност-

ную – «лѐгкая плоскость». Тогда задача (19), (20) принимает вид 
2

02
(4 )cos sin / sin( ) 0;

d
H M

dz


              

0,

sin2
0.

z l

d

dz d

 



     (22) 

Численное решение краевых задач (21), (22) позволило рассчитать про-

екции относительных величин средних намагниченностей вдоль координат-

ных осей, средний угол поворота   вектора M  (рис. 5а) и значения компо-

нент тензора магнитной восприимчивости (рис. 5б) для рассматриваемых си-

туаций в зависимости от толщины пленки. 

Контролируемое поверхностью однородное магнитное состояние во вто-

рой ситуации сохраняется до бόльших толщин плѐнки, чем в первой, где поля 

рассеяния способствуют его разрушению. 
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Рис. 5.  Зависимости среднего угла поворота   вектора намагниченности M  для первой 

ситуации (а) и компонент тензора магнитной восприимчивости yy  и zz
 
для первой и второй 

ситуации соответственно (б) от толщины пленки Co 

 

В параграфе 3.3 рассматривается задача из п. 3.1 для случая 0extE 
 
с 

учетом неоднородности поляризации в плоскости СЭП. Для поиска незави-

симых функций применяется преобразование Фурье:    ˆ, , , ,x yP x y z P k k z  

и
 

   ˆ, , , ,x yx y z k k z  , где 2 2 2

x yk k k   задает пространственную модуля-

цию полярной фазы. Подстановка общих решений для трансформант 

   ˆ ˆ, , ,P k z k z   
в граничные условия образует ОСЛУ относительно констант 

интегрирования. Из условия равенства нулю ее определителя вытекает транс-

цендентное уравнение, наименьший корень которого характеризует темпера-

туру Tf ФП. Из зависимости температуры fT  от нормированного волнового 

вектора k a  (рис. 6а) следует, что при охлаждении из парафазы СЭП, с тол-

щиной l выше некоторого значения (l~10 ML для пленки ТГС), при опреде-

ленной температуре fh fT T  происходит переход в неоднородное доменопо-

добное состояние, предшествующее однородному полярному состоянию с 

температурой Tf ФП, причем f fh CT T T 
 
 0s 

 
и C f fhT T T    0 .s   

Если 0,s  то с увеличением s  влияние поверхности растет и выше неко-

торого значения ( 0.4s a   для пленки ТГС) температура Tfh практически 

перестает зависеть от толщины пленки – поверхность «затягивает» ФП в вы-

сокотемпературную область и полностью контролирует наличие полярного 

состояния. Температурный интервал Δ fh fT T T   существования неоднород-

ной фазы растет с толщиной пленки и в случае 0s   (рис. 6б) значительно 

ýже, чем в случае 0s  . Повышение температуры Tfh за счет экранирования 

зарядов на поверхности пленки несущественно (~2.5 К для пленки ТГС тол-

щиной 10 ,l a 0.25 ).s a   

а) б) 
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Рис. 6. Зависимости температуры Tf фазового перехода от нормированного волнового 

вектора k a   для 0.25s a   (а) и ширины температурного интервала ΔT существования 

неоднородной фазы от нормированной толщины /l a  (б) для пленки ТГС 

 

В параграфе 3.4 на основании методики из п. 2.2 описано смещение 

0h
f fT T T    температуры ФП в тонких СЭП, совпадающее с величиной 

T из п. 2.2, при приложении достаточно слабого   3 3 38 /extE l    

электрического поля, сопряженного параметру порядка. Независимость вели-

чины T от направления полярной оси объясняется отклонением температур 

Tf и h
fT  в СЭП от соответствующих значений в пленке без дальнодействую-

щих полей на одинаковую величину  04 / .i    Экранирование поверхност-

ных зарядов повышает смещение h
f fT T T  

 
(примерно на 15 К при l=10a, 

αs=a для ТГС) и эта разница растет с увеличением αs. 

В параграфе 3.5 приведены результаты исследований статической ди-

электрической проницаемости и температуры ФП в многослойных тонкопле-

ночных структурах на основе тонких диэлектрических и сегнетоэлектриче-

ских слоев с вектором поляризации, перпендикулярным их плоскости. Линеа-

ризация выражения (16) вблизи точки P P  и его варьирование по незави-

симым переменным    ,P z z  дает систему уравнений равновесия с неод-

нородными граничными условиями при 0.extE   На основании решения 

 z  и формулы (17) были получены аналитические выражения для статиче-

ской диэлектрической проницаемости εs слоистых тонкопленочных структур 

диэлектрик-сегнетоэлектрик-диэлектрик (I), сегнетоэлектрик-сегнетоэлектрик 

(II) и сегнетоэлектрик-диэлектрик-сегнетоэлектрик (III) (рис. 7а) как функции 

их параметров. Для определения температуры Tf ФП в структурах (рис. 7б) 

использовалась процедура, описанная в п. 3.1 для случая обособленной СЭП. 

а) б) 
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Рис. 7. Зависимости эффективной диэлектрической проницаемости 
s  от приведенной тол-

щины le/a диэлектрической прослойки SiO2 (а) и температуры Tf ФП от приведенного параметра 
 0

/s a  между слоями для разных параметров  
/

j

s a  на границах структуры ТГС-SiO2-ТГС (б) 

 

В четвертой главе описаны результаты исследований продольного маг-

нитоэлектрического (МЭ) эффекта в двухслойной структуре ферромагнетик-

пьезоэлектрик с точным учѐтом индуцируемого неоднородного электриче-

ского поля по ее толщине. 

В параграфе 4.1 рассмотрены геометрия структуры ферромагнетик-

пьезоэлектрик с направлением векторов поляризации и намагниченности 

перпендикулярно ее плоскости  0 ,x y  а также природа исследуемого МЭ 

эффекта. 

В параграфе 4.2 на основе уравнений колебаний слоев и уравнения 

электростатики для пьезослоя составлено и численно решено трансцендент-

ное уравнение, характеризующее однородные в плоскости структуры соб-

ственные колебательные частоты (рис. 8а). Получена частотная зависимость 

коэффициента 
E  МЭ связи и проведена оценка его максимальных значений 

путем учета диссипативных свойств структуры. С ростом толщины lp пье-

зослоя величина 
E  на резонансных частотах имеет немонотонный характер, 

что также наблюдалось в эксперименте [11]. 

В параграфе 4.3 изложено исследование неоднородных в плоскости 

слоев колебаний (вектор смещения точек среды  x zu u ,u ) и построены за-

висимости наинизшей собственной частоты ν0 от волнового числа k при фик-

сированных толщинах слоев. 

В параграфе 4.4 проанализировано влияние толщины lp пьезослоя и 

длины L структуры на ее наинизшую собственную частоту ν0 колебаний (рис. 

8б) с привлечением метода разложения по собственным функциям для поиска 

компоненты  xu x,z  вектора  0xu u , смещений среды и производной элек-

трического потенциала / x.   Из рис. 8б видно, что частота ν0 собственных 

колебаний с учетом электрических полей (штриховая кривая) хорошо согла-

суется с экспериментом (точки) из работы [11]. 

а) б) 
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Рис. 8. Зависимости наинизшей собственной частоты ν0 колебаний структуры никель–
цирконат-титанат свинца: а) от толщины lp пьезослоя при толщине lm = 0.1 мм ферромагнитного 

слоя; б) от длины L структуры для lp=0.4 мм, lm=0.29 мм без учета (сплошная кривая) и с учетом 

(штриховая кривая) электрического поля. Вставка: теория без учета электрического поля (кривая) 
и эксперимент (точки) [11] 

 
В пятой главе изложены результаты исследований спектров собствен-

ных частот {ωn} и времен релаксации {ηn}поляризации в тонких СЭП, спектра 

{ηn} при переключении ансамбля сегнетоэлектрических частиц (СЭЧ), дина-

мической диэлектрической проницаемости слоистых структур, описанных в 

п. 3.5, а также переключения поляризации в сверхтонких СЭП. 

В параграфе 5.1 с помощью варьирования лагранжиана для СЭП с век-

тором поляризации, расположенным параллельно и перпендикулярно плоско-

сти пленки, получены краевые задачи, собственные значения которых опре-

деляют спектры собственных частот {ωn}, зависящие от параметров пленки и 

температуры (рис. 9). 
 

      
Рис. 9. Зависимость собственных частот ωn от приведенной толщины l/a для разных  

параметров αs/a при T=Tf (а) и от температуры при l=10a, αs=a  (цифры обозначают порядковые 

номера n для ωn) (б) при расположении вектора поляризации в плоскости пленки ТГС 
 

В параграфе 5.2 на основе выбранного для уравнения Ландау-

Халатникова решения вида    e t /P z,t P z   получены краевые задачи, соб-

ственные значения которых определяют спектры допустимых времен релакса-

ции {ηn} поляризации при охлаждении из парафазы СЭП с разной ориентацией 

вектора поляризации. Температурные зависимости  1

n T   носят линейный 

а) б) 

а) б) 
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характер, величина 
1

1


 в точке ФП обращается в нуль при любых параметрах 

пленки. Показано, что деполяризующие поля способны ускорить диэлектриче-

скую релаксацию в несколько раз (примерно в 3 раза для пленки ТГС). 

В параграфе 5.3 изложены результаты исследования коллективного по-

ведения одноосных СЭЧ, представленных электрическими диполями, во 

внешнем электрическом поле. Релаксация поляризации при переключении 

ансамбля из n-частиц моделируется марковским случайным процессом, где 

каждое из n+1 состояний соответствует числу n СЭЧ с одинаковым направле-

нием поляризации. Применение спектрального разложения к матрице интен-

сивностей переходов для системы уравнений Колмогорова дает характери-

стическое уравнение для определения спектра времен релаксации ансамбля. 

Оказалось, что число времен релаксации определяется количеством частиц n 

в ансамбле, а вклад наибольшего времени релаксации в среднее время релак-

сации системы возрастает с увеличением числа частиц в ней. 

В параграфе 5.4 представлены результаты исследований динамической 

диэлектрической проницаемости 
d d di    

 
слоистых структур из п. 3.5 во 

внешнем электрическом поле с частотой ω существенно ниже точки ФП. С 

помощью представления функций    , , ,P z t z t  в виде статической и дина-

мической составляющих аналитически найдены вклады размерных эффектов 

в дисперсию действительной 
d   и мнимой 

d   частей динамической проница-

емости структур. 

Для слоев ТГС и ТГФБ (триглицинфторбериллата) вклад в мнимую 

часть 
d   проницаемости для структур I и II оказался примерно в 4–8 раз ни-

же, чем для обособленной СЭП из ТГС. В структуре I с ростом толщины l 

сегнетоэлектрической прослойки величина 
d   уменьшается, а ее дисперсия 

усиливается по сравнению с обособленной СЭП; с ростом толщины le диэлек-

трических слоев величина 
d   увеличивается, а 

d   понижается (рис. 10). 

 

       

Рис. 10. Зависимости вклада размерного эффекта в действительную
d  (а) и мнимую

d   (б) 

части диэлектрической проницаемости структуры SiO2-ТГС- SiO2 от приведѐнной частоты ωγ 

внешнего электрического поля для разных приведенных толщин l/a сегнетоэлектрической про-
слойки при αs=a, le=5a 

а) б) 
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В структуре II величина εd практически не зависит от толщины контак-

тирующих сегнетоэлектрических слоев в связи с повышением их электриче-

ской жесткости, обусловленной «сцеплением» деполяризующих полей. По 

этой же причине относительное снижение мнимой части 
d   проницаемости с 

ростом толщины le диэлектрической прослойки в структуре III происходит 

гораздо слабее, чем в структуре I. 

В параграфе 5.5 рассматривается переключение поляризации в тонких 

СЭП в достаточно слабом (влиянием на профиль поляризации можно прене-

бречь) внешнем электрическом поле  0,0,ext extE E  без учета деполяризую-

щих полей (E =0) С помощью функционала свободной энергии (16) была 

определена равновесная форма зародыша обратного домена (ЗОД), возника-

ющего при переключении поляризации (рис. 11): 

       , th th 1 ,
2 2 2 2

L L
P x z z z x z x

 
  

       
               

        

 (23) 

где  z  распределение поляризации вида (12) по толщине пленки; 

/L L a  – приведенный размер зародыша. 
 

 
Рис. 11. Форма зародыша обратного домена в тонкой сегнетоэлектрической пленке ТГС 

 

Из условия максимума добавки  crF L
 
к свободной энергии, определя-

емой суммой энергии доменных границ и энергии зародыша во внешнем по-

ле, найден критический размер Lcr ЗОД, способного расти за счет движения 

доменных стенок, как функция толщины l пленки, параметра αs на ее плоско-

стях, напряженности Eext (рис. 12а), температуры. Для пленки ТГС построена 

диаграмма  , ,s l  характеризующая параметры ЗОД, способного к дальней-

шему росту. Определен кроссовер перехода от неоднородного переключения 

поляризации к однородному при некотором значении параметра  ,cr

s extl E  на 

границах пленки и значениях внешнего поля
 

3extE P / . В рамках кинети-
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ческой теории Зельдовича роста зародышей найдена средняя скорость  пере-

ключения поляризации  s extdP / dt f l, ,E  (рис. 12б). 

 

  
 

Рис. 12. Зависимости приведенного критического размера Lcr/a ЗОД от приведенной 

напряженности Eext/P  внешнего электрического поля при s a   (а) и средней скорости  

переполяризации dP / dt от приведенной толщины l/a пленки ТГС при 0.3s a   (б) 

 

В шестой главе приведены результаты исследований температуры Tr 

ФП в тонких сегнетоэлектрических и сегнетоэластических стержнях неогра-

ниченной длины. 

В параграфе 6.1 был рассмотрен сегнетоэлектрический ФП в стержнях 

прямоугольного и круглого сечения с вектором поляризации 

  0,0, ,P P x y
 
в направлении оси 0z стержня, исключающем появление 

деполяризующих полей. 

Варьирование свободной энергии (16) при 0extE E   в случае стержня 

прямоугольного сечения   1 20 , 0D x,y x l y l    
 

приводит к задаче 

Штурма-Лиувилля о распределении поляризации по сечению. Наименьшее 

собственное значение 11 1 1   
 
этой задачи

 
определяет температуру ФП 

(рис. 13): 

11

0
r CT T .




      (24)

 

Знак в выражении (24) противоположен знаку параметра αs на границе стерж-

ня, а корни υ1, ψ1 определяются численно как наименьшие решения характе-

ристических уравнений 

   1 22 2 2 2

2 2
tg ; tg , , N, 0;

n s m s
n m s

n s m s

l l n m
     

  
     

   
 

   

(25) 

а) б) 



 22 

1 1 1 21 1

1 1

e ; e , 0.
l ls s

s

s s

      


     

 
  

 
 

С увеличением стороны l2 сечения объемная часть свободной энергии (16) 

растет быстрее поверхностной и в пределе 
2l   (пленка) температура ФП 

2

lim maxr r f
l

T T T


    0s   и 
2

lim minr r f
l

T T T


    0s   (сплошные кривые 

на рис. 13). 

 

 
Рис. 13. Зависимость температуры Tr фазового перехода от соотношения сторон l1/l2 сечения 

стержня ТГС при s a   (а) и s a   (б) 

 

В случае круглого сечения стержня радиусом R для осесимметричной 

задачи его температура ФП (рис. 14) имеет вид 

 
2

0

1

0

r CT T
R





 
   

 
     

(26) 

и определяется наименьшим корнем  0

1  уравнения 

       0 0 0

1 0J J 0, 0;s sR        

       0 0 0

1 0I I 0, 0s sR .      
 

 

 

Рис. 14. Зависимость температуры Tr ФП стержня ТГС от его приведенного радиуса R/a (а) 

для αs>0 (а) и αs<0 (б) 

а) б) 

а) б) 
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При включении внешнего электрического поля 
extE  вдоль полярной оси по-

лучены аналитические выражения для профиля поляризации и статической 

диэлектрической проницаемости εs от параметров стержня. С увеличением 

радиуса R стержня величина εs возрастает, а температурная зависимость 

 1

s T   в парафазе имеет незначительное отклонение от линейного закона. 

В параграфе 6.2 рассматривается сегнетоэластический ФП в стержне 

прямоугольного сечения со свободной энергией 

 
22 4 2 ,

2 4 2 2

s

V S

F dV dS
  

    
 

       
 
 

  

(27)

 
где роль параметра порядка  ,x y  играет пластическая деформация: по се-

чению стержня –
 p
xyu  или вдоль оси стержня –

 p
xzu ; 

xy 
 
или

 xz   – 

компонента тензора упругих напряжений ,ij  сопряженная  ,x y .  

Плоская задача о ФП в напряжениях относительно неизвестных 

           , , , , , , ,
p

xy xy ll xx yyx y u x y x y x y x y        состоит из линеаризован-

ного уравнения равновесия для функционала (27) с двумя парами граничных 

условий вида (11) и двух уравнений совместности деформаций в форме Бель-

трами-Митчелла. Раскладывая неизвестные по системе собственных функций 

     ,n mf x g y , получаем ОСЛУ относительно коэффициентов разложения. 

Равенство нулю ее определителя дает характеристическое уравнение, реше-

ние которого образует набор собственных значений, наименьшее из которых 

11 1 1     определяет температуру ФП в стержне 

 

 
   

1 1
1 1 22

0 0 1 1

2
,

1
r C

E
T T


 

    
   

 

  

(28) 

где E – модуль Юнга, а собственные числа 1 1,   зависят от типа граничных 

условий (первого, второго, третьего рода) для собственных функций 

   , gf x y .
 
В случае граничных условий третьего рода при

 
0s   темпера-

тура ФП Tr (28) располагается между наименьшим (первого рода) и наиболь-

шим (второго рода) значениями Tr при одинаковых параметрах стержня, а 

величины 1 1,   определяются наименьшими корнями уравнений (25). 

Аналогичный результат получен при постановке и решении задачи в пе-

ремещениях u относительно функций      , , , , , .x yx y u x y u x y  Температура 

ФП в случае несимметричного закрепления η на границе (например, при 

нахождении стержня на подложке) существенно выше, чем в случае симмет-

ричного закрепления η (например, в нанокомпозитах с сегнетоэластическими 

волокнами). 
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В случае антиплоской деформации с неизвестными функциями 

   
,

p
xzx y u  ,  xz x,y ,  yz x,y  аналогично случаю плоской деформации 

аналитически вычислена температура Tr ФП, которая смещена вверх относи-

тельно Tr для плоского случая на величину      
2

2 2
0 1 2 1 2/ 1 /E l l l l  

 

при 

прочих одинаковых параметрах стержня. 

В параграфе 6.3 рассматривается влияние постоянных касательных 

напряжений ζ, приложенных к граням стержня антипараллельно параметру 

порядка, на температуру rT  ФП в нем для плоского случая. В симметричной 

ситуации xx yy   удается уменьшить размер системы от трех до двух диф-

ференциальных уравнений относительно функций      
, , ,

p
xy xyx y x y u    с 

граничными условиями третьего рода на параметр порядка. Численно опре-

делив rT как точку появления ненулевого решения, были построены зависи-

мости смещения r rT T T    температуры ФП от величины внешних каса-

тельных напряжений ζ на поверхности стержня. В случае стержне из 

KH3(SeO3)2 функция  T   растет нелинейно. 

В задаче о ФП в напряжениях применение функции Эйри позволяет  

уменьшить размер системы от трех до двух уравнений относительно функций 

 , ,x y    
, ,

p
xyx y u   которые находятся методом разложения по собствен-

ным функциям задачи Штурма-Лиувилля для случая 
s   на границе 

стержня в окрестности точки ФП (рис. 15а). С помощью формулы (13) анали-

тически найдена температурная зависимость обратной податливости  1 T   

В стержнях квадратного сечения из KH3(SeO3)2 размером l=60a и l=70a 

выявлено незначительное отклонение  1 T  от линейного закона (рис. 15б). 

 
 

Рис. 15. Распределение спонтанной деформации по сечению стержня KH3(SeO3)2 квадратной 
формы вблизи температуры ФП при внешних напряжениях ζ=10 МПа (а) и температурная зави-

симость обратной величины упругой податливости χ-1 (б) в случае 
s   

а) б) 
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В седьмой главе изложены особенности ФП и термодинамические 

свойства СЭЧ и ферромагнитных гранул (ФМГ) в однородной среде. 

В параграфе 7.1 рассматривается ФП второго рода в сферически 

симметричных СЭЧ радиуса R со свободной энергией 

 
2 2

2 2

s
ext

V S

F F P E P dV P dS.




 
     

  
  

(29) 

Кусочно-параболическая аппроксимация позволяет сохранить нелинейность 

однородной части свободной энергии 2 4/ 2 / 4F P P    

 

и получить со-

вокупность линейных дифференциальных уравнений на поляризацию. Их 

аналитические решения для внутренних и приповерхностных слоев СЭЧ 

гладко «сшивались» в единую функцию  P   с учѐтом краевого условия 

общего типа на границе частицы. Определены зависимости температуры Tp 

ФП, свободной энергии и поляризации СЭЧ от размера и параметра αs на ее 

поверхности. Предполагая нормальный закон распределения СЭЧ по разме-

рам с характерным радиусом Rs и среднеквадратическим отклонением ζ, были 

рассчитаны температурные зависимости диэлектрической проницаемости εs и 

теплоемкости cp ансамбля СЭЧ (рис. 16). 

 
Рис. 16. Температурные зависимости диэлектрической проницаемости s (а) и теплоемкости 

cp (б) ансамбля сегнетоэлектрических частиц BaTiO3 для Rs=60 Å, ζ =60 Å 

 

Существенное размытие функций  s T  и  pc T  ансамбля СЭЧ может яв-

ляться одной из основных причин размытия термодинамических свойств по 

температуре в неоднородных материалах типа гранулированных нанокомпо-

зитов сегнетоэлектрик-диэлектрик или сегнеторелаксорах. На основе 

статистики Больцмана определен суперпараэлектрический вклад в диэлек-

трическую проницаемость от малых СЭЧ, у которых свободная энергия срав-

нима с тепловой энергией ,Bk T  способных переориентироваться по направ-

лению внешнего поля как единое целое. 

В параграфе 7.2 описывается ФП первого рода в сферически 

симметричных СЭЧ со свободной энергией вида (29) с учетом 

а) б) 
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2 4 6/ 2 / 4 / 6F P P P       ,

 

где  0 , ,CT T      – коэффициенты 

разложения. Используя кусочно-параболическую аппроксимацию ,F  анало-

гичную предыдущему параграфу, для предполагаемого нормального распре-

деления частиц по размерам были рассчитаны температурные зависимости 

диэлектрической проницаемости εs и теплоемкости cp ансамбля СЭЧ. Уста-

новлено, что в частицах достаточно малого размера ФП происходит по меха-

низму второго рода, а в более крупных – по механизму первого рода. Послед-

ние дают больший вклад в диэлектрическую проницаемость ансамбля СЭЧ, 

чем первые, но слабее размывают ФП. 

В параграфе 7.3 описывается решение задачи о ФП в СЭЧ в форме ци-

линдра и эллипсоида вращения с учетом деполяризующих полей. 

Сперва был рассмотрен ФП второго рода в цилиндрической СЭЧ высо-

той L=2H и радиусом R, с полярной осью вдоль оси частицы и свободной 

энергией вида (16). Переходя к независимым переменным    , , ,P r z r z  с 

учетом связи E   , и, раскладывая в ряд функционал (16) вблизи точки 

ФП, после варьирования получаем систему обыкновенных дифференциаль-

ных уравнений с граничными условиями. В частном случае s   поляри-

зация на границе СЭЧ отсутствует и деполяризующие поля будут только 

внутри СЭЧ, что позволяет не рассматривать область окружения. Опуская 

слагаемое ~P
4
 вблизи температуры Tp ФП, и, сводя систему из двух уравне-

ний к одному дифференциальному уравнению четвѐртого порядка в частных 

производных 
2

2

2

4
2 0,

P
P P

z


 




     


                                        (30) 

ищем его решение в виде конечного степенного ряда по координате r с коэф-

фициентами, зависящими от координаты z: 
2 4

0 2 4( , ) ( ) ( ) ( ) .P z r f z f z r f z r    

Тогда уравнение (30) сводится к трѐм обыкновенным дифференциальным 

уравнениям четвертого порядка относительно функций 0 2 4( ), ( ), ( ).f z f z f z  

Подстановка их общих решений в нулевые граничные условия дает ОСЛУ 

относительно 10 констант интегрирования. Равенство нулю ее детерминанта 

определяет температуру ФП в СЭЧ, значения которой существенно ниже, чем 

в случае пренебрежения деполяризующими полями (рис. 17а). 

Для решения задачи о ФП первого рода использовался вариационный 

метод нахождения аналитических зависимостей ( , ), ( , )P r z r z  вида 

( , ) cos sin
2 2

r z
P r z A

R H
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с подгоночным параметром A, определяемым из условия минимума свобод-

ной энергии при 
s .   Ширина B температурного гистерезиса ФП зависит 

только от формы и материальных параметров цилиндрической СЭЧ 

 
  

2
2 2

2 2

0

9 3 16

80 5 272 / 9 4
B

 

   




 
 

и существенно отличается от соответствующего объемного значения (B для 

СЭЧ из NaNO2 примерно в 3 раза выше, чем для объѐмного кристалла). 

В рамках теории эффективной среды определены температурные и кон-

центрационные зависимости диэлектрической проницаемости εeff композита, 

состоящего из цилиндрических СЭЧ одного размера, одинаково ориентиро-

ванных в диэлектрической матрице и электрически взаимодействующих 

между собой. Установлен немонотонный характер зависимости температуры 

 0pT R  ФП: между нулями функции  0pT R  имеется максимум, соответ-

ствующий некоторому радиусу  0R H , что подтверждается: а) наличием ми-

нимума на кривой  ,crL R  соответствующей наименьшим размерам СЭЧ в 

полярном состоянии; б) присутствием двух нулей у функции  1

eff R  , соот-

ветствующих минимальному и максимальному радиусу цилиндрической СЭЧ 

в полярном состоянии при конкретной ее высоте. 

В случае ФП первого рода у СЭЧ в форме эллипсоида вращения с 

большой полуосью a, совпадающей с полярной осью, и малой полуосью b 

также использовался вариационный метод с пробной функцией поляризации 

в эллипсоидальных координатах: 

 
2

2
cos ,

b
P A t

b




 
  

 
 

где параметр t учитывал состояние поверхности и определялся из условия 

 
2

tg .sbt
t




  

Проделав описанную выше процедуру для нахождения вариационного 

параметра A были получены зависимости температуры Tp0 ФП от параметров 

частицы. Зависимость  0pT b  как и в случае цилиндрической СЭЧ имеет не-

монотонное поведение: между нулями функции  0pT b  имеется максимум, 

однако его положение с удлинением СЭЧ смещается в противоположном 

направлении по сравнению со смещением максимума в цилиндрической 

частице. Подавляющее влияние деполяризующих полей в случае эллипсои-

дальной СЭЧ (рис. 17б) слабее, чем в цилиндрической (рис. 17а, где k=a/b), 

что объясняется сплюснутой формой последней. 
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Рис. 17. Температура ФП второго рода в СЭЧ BaTiO3 радиусом R=250 Å (а) и первого рода в 

СЭЧ NaNO2 с полуосью b=20 Å (б) в зависимости от формы  частицы при 
s   

 

Для гранулированного композита с СЭЧ в форме эллипсоида, претерпе-

вающими ФП второго рода, вблизи Tp установлено незначительное отклоне-

ние  1

eff T   от линейного закона. В случае ФП первого рода такая нелиней-

ность растет при смене формы СЭЧ с эллипсоидальной на цилиндрическую. 

В параграфе 7.4 предложен механизм повышения температуры ФП в 

гранулированном композите за счет возникновения ФП на поверхности эл-

липсоидальных СЭЧ при температуре 
s

C CT T , для чего в выражении (16) 

последний интеграл заменен выражением 

2 4

2 4

T

s s
s

S

F P P dS
  

   
 


    

(31) 

с коэффициентами  0 ; ,T s

S C s s sT T l l     
 
где /s sl    – толщина по-

верхностного слоя. Варьированием свободной энергии (16) с учетом (31) бы-

ла получена система дифференциальных уравнений с граничными условиями 

относительно функций ( ), ( )P r r для области СЭЧ и окружающей матрицы в 

форме куба с длиной ребра, на порядок превышающей размер большой оси 

эллипсоидальной СЭЧ. Температура Tp ФП для СЭЧ из ТГС при 370s

CT   К 

определялась численно методом конечных элементов как точка появления 

ненулевого решения у данной системы (рис. 18). При уменьшении размера 

СЭЧ возрастает положительный вклад энергии неоднородности в свободную 

энергию, стремящийся понизить Tp. Аномальный рост Tp связан с определя-

ющим влиянием поверхности, контролирующим ФП для малых СЭЧ (b<20 

нм для ТГС). Снижение температуры Tp ФП с ростом коэффициента вытяну-

тости k менее существенно, чем с ростом параметра
1

s


. 
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0

100
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k

 E>0
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эллипсоид

а) б) 
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Рис. 18. Зависимость температуры Tp фазового перехода гранулы ТГС от ее радиуса b при 

k=1.5 для параметра 0s   (возрастающие функции) и 0s   (убывающие функции) (а) и от 

нормированного параметра / sa  при
 
b=2 нм (б) 

 

В параграфе 7.5 описываются особенности ФП из однородного 

магнитного состояния в неоднородное в эллипсоидальной ФМГ, вытянутой 

вдоль оси симметрии 0z, совпадающей с осью трудного намагничивания в 

объеме гранулы и осью легкого намагничивания на ее поверхности, со 

свободной энергией 

 
2 2

2

,
2 2 2

V

M M
W M ,n H M dV

r z

        
        

      
   (32) 

где α – константа обменного взаимодействия; β – константа магнитной анизо-

тропии; n  – орт вдоль оси 0z;  0 0( , ) sin , cosM r z M M    вектор намагни-

ченности; вектор H  включает внешнее и собственное магнитное поле. Ми-

нимизация свободной энергии (32) с учетом уравнения магнитостатики 

 div 4 0,m M      где θm – магнитный потенциал; μ – магнитная прони-

цаемость, изменяющаяся при переходе через границу ФМГ, приводит к си-

стеме уравнений в частных производных относительно функций  , ,r z  

 ,m r z , которая решалась численно методом конечных элементов для гра-

нулы из Co, помещенной в диэлектрическую матрицу SiO2 (рис. 19). Размаг-

ничивающие поля наряду с поверхностной анизотропией способствуют ФП в 

неоднородное магнитное состояние. С увеличением коэффициента вытянуто-

сти k=a/b и радиуса b ФМГ объемная анизотропия усиливается, а поверх-

ностная – снижается, и, найденная с помощью формулы (13) компонента χzz 
тензора магнитной восприимчивости растет. 

 

а) б) 
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Рис. 19. Зависимости относительной намагниченности гранулы Co вдоль малой полуоси от 

коэффициента вытянутости k (а) и от радиуса b гранулы при k=1 (б) 

 

В восьмой главе излагаются результаты исследований температуры 

Бернса Td в сегнеторелаксорах (СР) в зависимости от вида случайного поля 

 CT r  – локальной температуры ФП неоднородных полярных областей (ПО); 

прогнозируется температура ФП, ширина температурной области его размы-

тия в тонкой пленке СР как функции ее параметров и статистических харак-

теристик неоднородности; рассматривается возможное возникновение в СР 

под действием случайных электрических полей от крупномасштабных заря-

женных дефектов неоднородных ПО, в каждой из которых возможно суще-

ствование нескольких типов метастабильных полярных состояний. 

В параграфе 8.1 вначале приведены имеющиеся данные по эксперимен-

тальному обнаружению наноразмерных ПО. Рассчитано смещение 

d dT T  
 
температуры Бернса Td относительно математического ожида-

ния   случайной функции  CT r
 
– локальных температур ФП для СР, пред-

ставляющего собой возможный набор однородно распределенных прямо-

угольных, параболических и сферических «потенциальных ям», в зависимо-

сти от их параметров: высоты c локального температурного максимума, кри-

визны b в точке максимума, размера l области структурной неоднородности. 

Для ПО размером L>>l, содержащей область неоднородности со свободной 

энергией вида (16) при 0extE E   без учета слагаемого ~P
4
 вблизи точки 

ФП, в случае s   после варьирования имеем уравнения равновесия 

 0 0CP T T P    
 
с переменной  CT r  (внутри области) и постоянной TC 

(вне области) локальной температурой Кюри. Естественные условия макси-

мума поляризации в центре ПО и отсутствия поляризации вне ПО вместе с 

условиями гладкой сшивки поляризации на границе области структурной не-

однородности образуют ОСЛУ относительно констант интегрирования. Ра-

венство нулю ее детерминанта определяет смещение 
dT температуры Бернса 

(рис. 20). При изменении формы «потенциальной ямы» (прямоугольная→ 
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параболическая → сферическая) нелинейность функции  dT c  усиливается, 

рост функций  dT l  ослабевает, значения Td смещаются вниз по температу-

ре. С учетом размерного фактора определена температура Tg «замораживания» 

ПО, выше которой возможна смена ориентации поляризации при сравнивании 

тепловой энергии со свободной энергией. Показано, что температурная зависи-

мость последней дает возможность применять формулу Аррениуса для описа-

ния диэлектрической релаксации при температурах T>Tg. 

 
 

Рис. 20. Зависимости смещения температуры Бернса dT  от высоты с локального максиму-

ма (а) и от нормированного размера l/a (б) для сферического распределения  CT r   

 
В параграфе 8.2 сначала описаны имеющиеся «диполь-стекольные» 

представления в теории СР. Затем рассмотрено влияние крупномасштабных 

дефектов, индуцирующих случайные электрические поля, на свойства СР. 

Дефект моделируется локальным распределением напряженности электриче-

ского поля вида  2 2

0 0exp ,extE E /    где 
0E  – напряженность электриче-

ского поля в центре дефекта, ρ0 – радиус дефекта. Образованная варьировани-

ем свободной энергии вида (16) система уравнений решалась численно мето-

дом конечных элементов. Для СР, содержащем ПО с параметрами ТГС ради-

усом R=50 Å при ρ0=5 Å,  0

0E P
 
обнаружено 4 доменоподобных полярных 

состояния, где интенсивность перехода ij  из j-го в i-ое состояние определя-

лась разностью ijF  их свободных энергий:   0 exp /ij ij BF F k T   . Такая 

смена полярных состояний в силу действия случайных факторов существенно 

изменяет профиль поляризации, что равносильно ФП и сопровождается появ-

лением максимумов на температурной зависимости диэлектрической прони-

цаемости, что должно усиливать «размытие» термодинамических свойств СР. 

На основе теории марковских цепей предложен метод определения поляриза-

ции и диэлектрической проницаемости в СР. 

В параграфе 8.3 сделаны оценки температуры ФП и ширины области
 температурного размытия ФП для пленки СР с вектором поляризации, парал-

а) б) 
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лельным ее плоскости, как функция ее параметров при стохастичности  CT r  

в плоскости и по толщине пленки в зависимости от стохастичности амплиту-

ды отклонения температуры ФП от TC, размера области неоднородности, па-

раметра αs на границе пленки. Температура ФП при структурном разупорядо-

чении в плоскости пленки СР существенно выше, чем в случае разупорядоче-

ния по толщине пленки при одинаковых других параметрах материалов. 

В заключении сформулированы основные результаты и выводы, кото-

рые состоят в следующем: 

1. Показано, что в ограниченных образцах сегнетоэлектриков и сегнето-

эластиков температура фазового перехода смещается, в отличие от полуогра-

ниченных кристаллов, где меняется только распределение параметра порядка 

η вблизи температуры Кюри и его температурная зависимость. Определены 

основные факторы, влияющие на температуру фазового перехода и термоди-

намические характеристики (свободная энергия, теплоемкость, восприимчи-

вость) в тонких сегнетоэлектрических и сегнетоэластических пленках, тонко-

пленочных структурах сегнетоэлектрик-диэлектрик, тонких сегнетоэлектри-

ческих и сегнетоэластических стержнях круглого и прямоугольного сечения, 

сегнетоэлектрических наночастицах сферической и эллипсоидальной формы, 

а именно: толщина пленки и сечения стержня, диаметр наночастицы; форма 

сечения стержня и наночастицы; свойства поверхности, определяемые пара-

метром αs (αsη
 2

/2 – удельная поверхностная энергия). Смещение ΔT темпера-

туры фазового перехода ограниченного образца относительно температуры 

Кюри объемного кристалла растет с уменьшением его размера и увеличением 

параметра ,s  
причем 0T    в случае 0s   и 0T   в случае 0.s   

Критический размер образца, ниже которого невозможен фазовый переход, 

растет с увеличением параметра 0.s 
 
Подобное поведение температуры 

перехода также имеет место в случае структурных фазовых переходов, не 

сопровождающихся возникновением дальнодействующих полей, а также в 

случае фазовых переходов из однородного в неоднородное магнитное состоя-

ние в ферромагнетиках.
 
 

2. Установлено, что в тонких сегнетоэлектрических пленках толщиной 

выше некоторого значения, определяемого материалом пленки, при охлажде-

нии из парафазы по достижении некоторой температуры Tfh происходит пере-

ход в неоднородное доменоподобное состояние, предшествующее однород-

ному в плоскости пленки полярному состоянию с температурой Tf фазового 

перехода, причем 
f fh CT T T 

 
 0s 

 
и 

C f fhT T T   0s  . Если 0,s 

то с увеличением s  влияние поверхности растет и выше некоторого значе-

ния ( 0.4 MLs   для пленки ТГС) температура Tfh практически перестает 

зависеть от толщины l пленки – поверхность «затягивает» фазовый переход в 

высокотемпературную область и полностью контролирует наличие полярного 
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состояния. При 0s 
 
ширина интервала Δ fh fT T T   существования неод-

нородной фазы меньше, чем в случае 0.s   Снижение температуры Tfh за 

счет экранирования зарядов на поверхности пленки незначительно (~2.5 К 

для пленки ТГС 10 ML,l  0.25 ML).s   

3. Спрогнозировано смещение h

f fT T T    температуры h

fT  структур-

ного фазового перехода в тонких сегнетоэлектрических пленках при прило-

жении вдоль полярной оси достаточно слабого внешнего поля Eext                                 

(  3 3 38 / ,extE l    где  – корреляционная постоянная, β – коэффици-

ент перед P
4
/4 в разложении Ландау свободной энергии по поляризации). С 

уменьшением толщины и увеличением энергии поверхности пленки смеще-

ние T
 
растет.

 
В случае экранирования зарядов на поверхности пленки сме-

щение T
 
возрастает (примерно на 15 К при l=10 ML, αs=1 ML для пленки 

ТГС) и усиливается с ростом параметра αs. 

4. Построена теория продольного магнитоэлектрического эффекта в 

двухслойной структуре ферромагнетик-пьезоэлектрик. Показано, что точный 

учет электрических полей приводит к заметному смещению ее собственных 

частот в высокочастотную область. Так относительное изменение наинизшей 

собственной частоты ν0 для структуры никель/цирконат-титанат свинца при 

постоянной толщине магнитострикционного слоя lm=1 мм изменяется от 53% 

до 60% соответственно при изменении толщины пьезослоя lp от 5 мм до 0.05 

мм. Дисперсия колебательных мод в случае неоднородных в плоскости 

структуры колебаний приводит к дополнительному смещению собственных 

частот (достигает 8% при lm=0.5 мм и lp=5 мм) и максимумов на частотной 

зависимости коэффициента магнитоэлектрической связи в сторону высоких 

частот. Произведен учет диссипации энергии на резонансных частотах и дана 

оценка максимальных значений коэффициента магнитоэлектрического эф-

фекта. Рассчитанная зависимость собственной частоты от длины структуры 

никель/цирконат-титанат свинца с естественными граничными условиями на 

ее концах хорошо согласуется с экспериментом. 

5. Найдены спектры собственных частот и разрешенных времен релак-

сации  n  при охлаждении из парафазы до температуры Tf фазового перехо-

да тонких сегнетоэлектрических пленок с параллельным и перпендикуляр-

ным расположением полярной оси к плоскости пленки. В обоих случаях тем-

пературные зависимости  1

n T   носят линейный характер, величина  1

1 T   

в точке Tf  обращается в нуль при любых параметрах пленки. Присутствие 

деполяризующих полей смещает зависимости  1

n T   вверх вдоль оси орди-

нат (для пленки ТГС собственные электрические поля ускоряют диэлектриче-

скую релаксацию примерно в 3 раза). Определен спектр времен релаксации 

ансамбля сегнетоэлектрических частиц. Для данной системы вклад наиболь-
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шего времени релаксации в среднее время релаксации монотонно возрастает 

с увеличением количества ее частиц. Скорость релаксации поляризации на 

начальной стадии (в течение времени, равного обратной частоте переключе-

ния поляризации в частице) контролируется количеством частиц в ансамбле.  

6. Рассчитана форма зародыша обратного домена в тонкой сегнетоэлек-

трической пленке в достаточно слабом электрическом поле (влиянием на 

профиль поляризации можно пренебречь). Найден критический размер  Lcr 

зародыша, способного расти за счет движения доменных границ, в зависимо-

сти от толщины пленки, параметра αs на ее границах, напряженности внешне-

го электрического поля Eext, температуры (для пленки ТГС Lcr ~ 7 ML при 

T=100 К, Eext ~ 0.01P∞). Определен кроссовер перехода от однородного пере-

ключения поляризации к неоднородному при некотором критическом значе-

нии параметра  , ,cr

s extf l E T   на границах пленки. В рамках кинетической 

теории Зельдовича роста зародышей найдена средняя скорость 

 / , , ,s extdP dt f l E T
 
переключения поляризации пленки.  

7. Разработана общая схема исследования и прогнозирования физиче-

ских свойств материалов с размытым фазовым переходом, включающая мо-

дель «случайная температура», модель «случайное поле», учитывающую 

крупномасштабные флуктуации электрических полей, связанных с дефектной 

структурой материала, и позволяющая определить основные факторы, влия-

ющие на формирование свойств этих материалов – модуля амплитуды флук-

туации локальной температуры фазового перехода, электрического поля, гео-

метрических размеров флуктуационных областей и установить зависимость 

температурной ширины области размытия от статистических мер перечис-

ленных факторов. 

8. Применительно к исследованию и прогнозированию физических 

свойств тонких пленок сегнеторелаксоров сформулирован метод стохастиче-

ских дифференциальных уравнений и определена методика его применения. 

Для температуры фазового перехода как случайной функции структурных 

параметров материала найдены математическое ожидание, дисперсия, отве-

чающие за размытие перехода. 

 

Полученные в работе результаты могут быть использованы научны-

ми работниками, инженерами-исследователями, разработчиками новых мате-

риалов в качестве научно-методических основ поддержки выработки опти-

мальных решений по их созданию. Дальнейшее развитие теории в выбранном 

направлении позволит перейти от полуколичественных рекомендаций на 

данном этапе развития к количественным. 
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