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Рассмотрена вибронпая модель сегнетоэлектрика—полупроводника, содер­
жащего свободные носители заряда. Вычислена температура фазового пере­
хода с учетом вклада в свободную энергию флуктуаций параметра порядка, 
обусловленных электрон-фононным и ангармоническим взаимодействиями.

Зависимость температуры Тс структурного фазового перехода (ФП) 
от концентрации п свободных носителей в сегнетоэлектриках-полупровод­
никах была теоретически исследована нами в работе [1] в рамках виброн- 
ной модели сегнетоэлектриков [2]. При этом были получены более низкче 
до сравнению с приближением среднего поля (ПСП) значения Тс благо­
даря учету флуктуаций параметра порядка при вычислении свободной 
энергии модели [3]. Однако в работе [1] в гамильтониане модели мы не 
учитывали ангармонического взаимодействия, исследованного нами ранее 
[4] в случае модели без свободных носителей. В настоящей работе иссле­
дуется более общая модель сегнетоэлектрика—полупроводника, содержаще­
го свободные носители, в которой наряду с электрон-фононным взаимо­
действием учитывается также решеточное ангармоническое взаимодействие. 
Ниже будет показано, что эти взаимодействия (ангармоническое — в пер­
вом порядке, электрон-фононное — в четвертом порядке по константам 
связи) дают аддитивный вклад в Тс, который необходимо учитывать при 
сравнении теории с экспериментом.

Рассмотрим вибронную модель [2] сегнетоэлектрика с гамильто­
нианом

Н=Не +Нрь + Н'» + Н<,

= 2 аак ачк՝ ^* = 2 В (Ч1ЧяЧз) Qч^Qя^QчЛяl . 9։+?,։ (1)
«* Ч д,д,д,

Нр*=—2(р^+“2 ^ ^)« н^ = 
2 в V Н ^ч

где а^ и аак — операторы рождения и уничтожения электрона с им­
пульсом к и энергией вв4 в зоне о = 1,2, Qg и Рч— нормальная коор­
дината и сопряженный ей импульс фонона с частотой &д, Ня описы -
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вает ангармоническое фононное взаимодействие, У(д)—матричный
элемент межзонного электрон-фо.чонного (вибронного) взаимодействия. 
При з = 1,2 5=2,1. V (д) максимален при д = 0. Если И(0) доста­
точно велико, то благодаря смешиванию зон статистическое среднее
у ~- <^^1 о ^> может быть отличным от нуля. Параметр порядка у 
зависит от температуры Т, и при Т>Те у ~ О, что соответствует
структурному ФП.

Подставляя (^ч-^ V^у ~ (2ч в (1), приведем (1) к виду

Я = Яо + Нер„ -}- Я, + Я4,
где Яо — гамильтониан ПСП, учитывающий взаимодействие электро­
нов лишь со статическим смещением подрешеток у, Н^ и Я4 описы­
вают взаимодействие фононов. В работе [5] учтено влияние членов 
Я։ и Я4 на Тс и найдены условия, при которых обусловленные 
ими поправки к Тс (корреляционные поправки) малы. Считая эти усло­
вия выполненными, Я3 и Я։ рассматривать здесь мы не будем.

Свободная энергия для гамильтониана Яо 4֊ Нерп вычисляется как
в работе [1] и имеет вид

д \ \ х /
(2)

— 7՜ ^ 1п 14 ехр ( — —-=Д 4-И№-П),

где в,* — перенормированная в ПСП энергия электронов.

81,2*= — ($1* 4՜ ®2* Г И (82* — 81*)։ т 4 И։ (0; у2],

Я֊|֊л— полное число электронов в единица объема (если л < 0, то 
!п| есть концентрация дырок в валентной зоне). Частота 2? мягкой 
моды определяется из уравнения

2? = “»? 4-ЗЙ(д)^2 -Ь П, (2,),

где П?(ш)—поляризационный оператор. Энергия Ферми р и параметр 
порядка у определяются из уравнений ^/й;։ = 0 и дТ/ду — О. Следуя 
работе [1], находим

2/(м) = ^+п, 
а Л

(3)

У “>? 4-^’4-—2֊ с1Ь-^-4֊ —2/(^*) — =0, 
1 0 * 2Я?2в 27 ^2я Я ЯТк дуг

(4)

где

- - . * , ^(О)д* Р 1 а.

“։* = — 8в2*, /(х) = ехр
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△* = 824 — 8յ*, Д* = 8а* — ՏԱ.

при В = 0 и В(^) = О (3) и (4) переходят в соответствующие формулы 
работы [1].

Решая уравнения (3) и (4) в сегнетофазе, можно найти зависимость 
величин Ц и у от Т и других параметров модели. Температура Т с ФП 
определяется из (3) и (4) при значении у = 0. После дифференцирования 
в (4) сохраним члены до первого порядка по В и до четвертого по У(0) 
[4]. Полагая Й^со» и В (4)—В, находим

Тс = ш0/1п 3(? + А) 
A-ibUcp + z,)

(5)

где введены безразмерные величины

₽=4 Л=֊2Ц—[/(^֊/(^OL
N к ®?Д*

-2Ц֊г[/(^)֊/й
N к «о △*

Поскольку Тс— со,, и соо <^ Д4 [1, 3], то в (3) и (5) в функциях Фер­

ми / (е) можно положить Г = 0. При соответствующем выборе закона 
дисперсии зон и величины малых параметров р и <оо/Д с помощью формул 
(3) и (5) легко найти зависимость Те от п для конкретного полупровод­
ника, как это было сделано нами для ВпТе в частном случае Р = 0 [1].
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ԱԶԱՏ ԼԻՑՔԱԿԻՐՆԵՐՈՎ ԿԻՍԱՀԱՎՈՐԴԻՏՆԵՐՈԻՄ ԿԱՌՈԻՑՎԱԾՔԱՅԻՆ 
ՖԱԶԱՅԻՆ ԱՆՑՄԱՆ ՋԵՐՄԱՍՏԻՃԱՆԻ ՄԵՋ ՑԱՆՑԱՅԻՆ ԱՆՀԱՐՄՈՆԻՋՄԻ 

ՆԵՐԴՐՄԱՆ ՄԱՍԻՆ

Գ. Լ. ՄԱՑԻԼՅԱՆ

Դիտարկված է ազատ լիցքակիրներ պարոձակող սեգնետոէլեկտրիկ կիսահաղորդիչի վիրրււ- 
նային մոդելը։ Հաչված է ֆազային անցման ջերմաստիճանը, հաշվի առնելով կլեկտրոն-ֆոնոն 
և անհարմոնիկ փոխազդեցություններով պայմանավորված կարգի պարամետրի ֆլո։կտուաըիա- 
ների ներդրումը ազատ էներգիայի մեջ։

ON THE CONTRIBUTION OF LATTICE ANHARMONICITY TO 

THE TEMPERATURE OF STRUCTURAL PHASE TRANSITION 

IN SEMICONDUCTORS WITH FREE CARRIERS

G. L. MAILYAN

The vibronic model of a ferroelectric semiconductor containing free charge 
carriers is considered. The temperature of phase transition has been calculated taking 
into account the contribution to the free energy of fluctuations of the order para­
meter defined by electron-phonon and anharmonic interactions.
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