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Базовые упругие константы С/;, магнитоупругие коэффициенты Вµ, 

одноионные магнитоупругие а}G~Б и парные квадрупольные а}Кµ 
вклады в полный квадрупольный коэффициент а} Gµ 

для магнитоупругих мод 1-, 8 ··, .::-симметрии в РЗ-ванадатах 

РЗ-
Мода 

с:;, Вµ, a}G~E' а}Кµ , a}Gµ, 
Kµ/G~E 

ванадаты 105 к 103 к 

ТЬVО4 8 1,73 18,3 
DyV04 1 12,0 15,1 
HoV04 1*) 9,6 15 

g 5,71 6,4 
TmV04 8 2,18 18,6 

1 11,95 14,3 

*) Данные из работы [2]. 

меняются по величине в пределах РЗ-ряда ванадатов 
и являются характеристиками серии в целом. 
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ТЕПЛОЕМКОСТЬ ТОНКИХ ПЛЕНОК СЕГНЕТОЭЛЕКТРИКОВ 
ВБЛИЗИ ФАЗОВОГО ПЕРЕХОДА ВТОРОГО РОДА 

С. В. Павлов, О. Ю. Полякова 

(кафедра общей физики для естественных факультетов) 

В рамках феноменологической модели Ландау дrш тонких пленок одноосных сегнетоэлектриков 

исследованы зависимости теплоемкости от темп1ературы и толщины вблизи фазового перехода 

второго рода. Обнаружено, что при уменьшении толщины тонкой пленки скачок теплоемкости 

уменьшается, размывается и смещается в сторо111у более низких температур. При определенной 

толщине тонкой пленки аномалия теплоемкости исчезает (в частности, для триглицинсульфата -
при толщине в несколько нанометров). 

Введение 

Теоретические исследования фазовых переходов, 
а также сегнетоэлектрических и магнитных явлений 

все чаще проводятся с помощью модельных объек

тов, в которых по возможности учитываются свой

ства реальных материалов, известные из экспери

мента. На характеристики реальных объектов вли
яют примеси, облучение, различного рода дефекты 
(в частности, дислокации, двойникование), наличие 

доменной структуры, а также конечные размеры ис

следуемого образца. 

Особый интерес представляют тонкопленочные 

структуры. Магнитные тонкие пленки давно ис

пользуются в элементах памяти ЭВМ, в различных 

устройствах хранения, обработки и передачи инфор
мации. В последнее десятилетие и сегнетоэлектричес

кие пленки рассматриваются как перспективный ма-

териал, эффективно работающий в элементах памяти 
ЭВМ. 

Развитие феноменологической теории фазовых пе
реходов в тонких ферромагнитных пленках впервые 
проведено в работе [ 1]. В этой работе обоснована 
необходимость учета поверхностной энергии, рассчи

тан профиль намагниченности, а также теоретически 
исследована зависимость температуры фазового пе
рехода от толщины пленки. 

Позднее, в 1979 г., была опубликована работа [2], 
в которой теория Ландау фазовых переходов 11 рода 
применена к случаю тонких пленок сегнетоэлектри

ков. В феноменологической модели [2] учитывается 
пространственная неоднородность спонтанной поля

ризации и влияние границ. 

В большинстве работ, посвященных тонким плен

кам сегнетоэлектриков, приводятся в основном ре-
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зультаты экспериментальных и теоретических ис

следований пироэлектрических и диэлектрических 

свойств пленок вблизи фазовых переходов. В теоре
тических работах уравнение Эйлера-Лагранжа отно

сительно параметра порядка решается преимущест

венно в линейном приближении. Линеаризованное 

решение не отражает некоторые существенные черты 

фазовых переходов в тонких пленках, в частности 
зависимость температуры фазового перехода от тол
щины тонкой пленки. Точная зависимость параметра 

порядка - спонтанной поляризации - от толщины 

и температуры была найдена в работе [3] вблизи 

фазового перехода 11 рода в тонких пленках сегне
тоэлектриков. 

Результаты экспериментальных работ по иссле

дованию тепловых свойств тонких пленок сегнето

электриков, выполненных в последние годы [4-6], не 
имеют пока теоретического объяснения. В настоящей 

работе проведен теоретический расчет зависимостей 

теплоемкости тонких пленок сегнетоэлектриков от 

температуры и толщины пленки вблизи температуры 

фазового перехода 11 рода. При этом использовано 
решение уравнения Эйлера-Лагранжа численными 

методами, а также по методике работы [3] приме
нительно к теплоемкости в тонких пленках. 

Постановка задачи 

Рассмотрим тонкую пленку сегнетоэлектрика. 

Определим систему координат таким образом, что

бы ось z была перпендикулярна плоскости пленки, 
причем начало координат находится в центре пленки. 

Тогда функционал Ландау записывается в виде 

[ ( ) 
2 ] 

а 2 /3 4 (Т dP 
F=f -Р +-Р +- - -EdP-E Р dV+ 

2 4 2 dz е 
v 

(1) 

где Р - спонтанная поляризация; а = а1 (Т - Те); 
j3 - феноменологические коэффициенты, причем 

а1 > О, /3 > О; Те - температура Кюри; (Т - коэф
фициент, учитывающий неоднородность спонтанной 
поляризации в пленке; д - экстраполяционная дли
на; Р + и Р _ - значения спонтанной поляризации 

на верхней и нижней границах тонкой пленки; Ed и 
Ее - деполяризующее и внешнее поле соответствен

но. Величина деполяризующего поля определяется по 

формуле [7] 

( 

l/2 ) 

Ed (z) = -47r Р (z) - } J Р (z) dz 

-l/2 

где l - толщина пленки. 

Поскольку координата z изменяется от -l /2 до 
l/2, то Р+ = P(l/2) и Р_ = P(-l/2). Будем считать, 
что размеры тонкой пленки вдоль осей х и у много 

больше ее толщины, таким образом, интегрируя по 
х и у, функционал (1) можно переписать в виде 

l/2 

! [ аР
2 

j3P4 (Т (dP) 
2 

] F= -+-+- - -EdP-E Р 
2 4 2 dz е 

-l/2 

dz+ 

(2) 

При минимизации функционала (2) уравнение Эй
лера-Лагранжа имеет вид дифференциального урав
нения второго порядка [2]: 

d2P 
(Т- - аР - j3P3 = - Ed - Е (3) dz2 е· 

Решение (3) имеет два неопределенных коэффи
циента. Для определения этих коэффициентов необ
ходимо задать граничные условия, характерные для 

тонких пленок [1, 2]: 

d~± ± д-1 Р± =О. (4) 

Таким образом, мы получаем задачу Эйлера-Ла
гранжа в виде дифференциального уравнения второ
го порядка (3) с двумя граничными условиями (4). 
В дальнейшем будем полагать Ed = Ее = О. Как 
показано в работах [8, 9], пренебрежение деполя
ризующим полем означает, что вектор спонтанной 

поляризации лежит в плоскости хОу, а не направлен 
вдоль оси z. 

Решение задачи (3)-(4) возможно получить не

сколькими методами. В настоящей работе исполь

зованы два из них, численный и аналитический с 

точностью до неопределенного параметра. 

Решение задачи Эйлера-Лагранжа численными 

методами. Температурные зависимости 

спонтанной поляризации 

Рассмотрим численное решение задачи (3)-(4). 
Пусть Р = у1 , тогда систему (3)-(4) можно записать 
в следующем виде: 

dy2 1 ( 3) 
-d = - ау1 +/ЗУ1 , z (Т (5) 

У1 = Ра, 

У2 = ±J-1 Ра, 

где Р0 - «начальное» значение спонтанной поляри

зации, в качестве которого выбирается поляризация 

в объемном образце. Находя решение задачи Коши, 

подставляя его в функцию f = y2 (l/2) + J- 1y1 (l/2), 
составленную на основании (4), и приравнивая эту 
функцию к нулю, получим численное решение зада
чи (5), а следовательно, и задачи (3)-(4). Температур
ные зависимости спонтанной поляризации в центре 
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Р, отн. ед. 

Рис. 1. Температурные зависимости спонтанной поляри
зации в тонких пленках сегнетоэлектриков, полученные 

из точного решения краевой задачи: на границе тонких 

пленок различной толщины (1), в центре тонких пленок (2) 
и в объемном образце (3) 

и на границе тонкой сегнетоэлектрической пленки, 

полученные путем решения задачи Коши численны

ми методами (рис. 1), подтверждают, что темпера
тура фазового перехода снижается при уменьшении 
толщины тонкой пленки, а при относительной тол

щине z&- 1 ~ 0,01 фазовый переход подавляется раз
мерными эффектами, как это было ранее показано в 
работе [3]. 

Аналитический расчет теплоемкости путем 

решения краевой нелинейной задачи 

Эйлера-Лагранжа 

Рассмотрим функционал Ландау для тонкой сегне
тоэлектрической пленки в форме (2) с Е = О. Произ
водя в уравнении (3) замену переменной: у = dP / dz, 
получаем 

~: = J~ (Р2 - PJ) +:ст (Р4 - Pt). (6) 

Заменяя дифференциал dz в функционале (2) 
на dP с помощью соотношения (6) и проводя ин
тегрирование по спонтанной поляризации, получаем 

в явном виде зависимость функционала F от тем
пературы Т; при последующем дифференцировании 
можно определить температурную зависимость теп

лоемкости в тонкой пленке сегнетоэлектрика вблизи 

фазового перехода 11 рода. Выражение для функцио-

Ра 
k = -----;:=== 

. l2p2 - Р,2 
у s о 

Используя граничные условия, получаем анали

тическое решение исходной краевой неоднородной 

задачи, в которой, однако, присутствует один не

определенный параметр, а именно Р0 - спонтанная 

поляризация в центре тонкой пленки. Использование 

в качестве Р0 ее значения в объемном образце приво
дит к логарифмической расходимости эллиптических 
интегралов, входящих в выражение для свободной 

энергии F. Поэтому необходимо определить значе
ние Р0 как-то иначе, и это, к сожалению, делает 

решение данной задачи не точным, а в какой-то 

мере приближенным. Величину Р0 можно, например, 
определить из решения уравнения (3) для P(z) в виде 
степенного ряда. Тогда 

р ( z) = Ра + с3 Р5 : аРо) z 2 + 

+ (4/ЗР5 + а2 Ра + 3/3
2 
PJ) z4. 

24ст2 

Подставляя P(z) в граничные условия, получаем 
биквадратное уравнение для Р0 : 

aPt + bPJ +с= О, 

где 

;зzз ;з21ч- 1 

а= 16ст2 + 128ст2 ' 

jЗl aj3l3 j3l 2J- 1 аj314д- 1 

Ь = 2ст + 12ст2 + 8ст + 96ст2 ' 

al a2l3 al 2J- 1 а2l4д- 1 

с= - + -- + д-1 + + . 
2ст 48ст2 8ст 384ст2 

Температурная зависимость теплоемкости опреде

ляется по известной формуле: 

a2F 
С= -Т дТ2' 

нала свободной энергии имеет вид где 

F = ~ff { БJ2РеР~ + J2P1- PJx 

х [ (PJ - 4Р1) (F (<р, k) - К (k)) + (7) 

+4Р1 ( Е ( <р, k) - Е ( k)) ] } , 

где F ( <р, k) , Е ( <р, k) - неполные, а К ( k) , Е ( k) 
полные эллиптические интегралы первого и второго 

рода соответственно, 

2 а 
Ps = -/j, 

l/2 

! [ dP ( dP) 
2 

d2 р 
аР dT + а dT + /3 рз dT2 + 

-l/2 
dT2 

( 
dP) 

2 
( d2 р ) 2 

dP dз р ] 
+ З/ЗР

2 

dT +ст dzdT +ст dz dzdT2 dz+ 

_ 1 [ ( dP + ) 
2 

d
2 р + ( dP _ ) 

2 
d2 р -] 

+ стд dT + р + dT2 + dT + р _ dT2 . 

Следует отметить, что температурные зависи

мости теплоемкости, полученные численными ме

тодами, качественно совпадают с зависимостями, 

рассчитанными на основе аналитического решения. 
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Ср, отн. ед. 
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Рис. 2. Теоретические температурные зависимости тепло
емкости в тонких пленках сегнетоэлектриков вблизи фа
зового перехода второго рода при увеличении толщины 

пленок (1-6) и в объемном образце (7) 

Как видно из рис. 2, где приведены эти зависи

мости для пленок различной толщины, температу

ра фазового перехода уменьшается при уменьше

нии толщины пленки. Существует критическая тол

щина тонкой пленки, при которой фазовый пере

ход исчезает. Нами проведена оценка критической 

толщины для сегнетоэлектрика типа триглицинсуль

фата. Порядок экстраполяционной длины д выби
рался на основании определенных в [9] экспери

ментальных зависимостей температуры фазового пе

рехода от толщины образца для титаната свинца 

( д = 3 нм) и титаната бария ( д = 43 нм). Фено

менологические параметры были взяты из моногра

фии [10]. При значениях параметров, входящих в 
функционал (1), а= а1 (Т/Тс -1), а1 =2 -10-3 ед. 
СГСЭ, /3 = 8 -10-s ед. СГСЭ, О"= 5 -10- 15 ед. СГСЭ, 
д = 10-7 см, Те= 322 К критическая толщина сегне
тоэлектрика типа ТГС будет составлять 1-2 нм. 

Учет в функционале деполяризующего поля при

водит к нелинейному интегродифференциальному 

уравнению. Как показано в работе [8], деполяризую
щее поле несколько изменяет количественные харак

теристики физических свойств тонких пленок сегне
тоэлектриков, не меняя качественного вида их темпе

ратурных зависимостей. 

Заключение 

На основе феноменологической модели фазовых 
переходов в тонких пленках сегнетоэлектриков рас

считаны температурные зависимости теплоемкости 

для тонких пленок разной толщины. При решении 

задачи Коши применялись численный метод расче

та и аналитический (с точностью до неопределенно

го параметра). Оба метода привели к качественно 

одинаковым результатам, а именно: с уменьшением 

толщины тонкой пленки скачок теплоемкости умень

шается, размывается и смещается в сторону более 

низких температур. При определенной толщине тон

кой пленки этот скачок исчезает. Для пленок три

глицинсульфата эта толщина составляет несколько 
нанометров. 
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