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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА РОБОТИ
Актуальність тами. Однією з актуальних задач фізики твердого 

тіла е дослідження структурних фазових переходів (СФЛ). цікавих як 
в теоретичному плані. так 1 з точки зору пошуку нових фізичних 
ефектів, перспективних у їх практичному використанні. Увагу до­
слідників все більше привертають ОФП, зумовлені наявністю коопера­
тивного ефекту Яна-Теллера. Такі переходи спостерігаються в крис­
талічних сполуках з рідкоземельними (РЗ) Іонами, зокрема, в крис­
талах сім'ї РЗ ванадатів. Дані матеріали ё досить зручними 
об'єктами для експериментального вивчення, оскільки ОФП в них від­
буваються при низьких (порядку 1 0  К) температурах: ц'1 речовини 
прозорі у видимій ділянці спектра. Зміна симетрії гратки в криста­
лах даного тішу супроводжується виникнеш.™ однорідної деформації 
1 суттєво» перебудовою електронної підсистеми; при цьому, як пра­
вило, виникають аномалії їх пружних, магнітних, оптичних, діелек­
тричних та інших властивостей (див.напр. Gehrlng 0.A., Gehrlng 
К.A. nep.Progr.Phys. 38. (1975) 1; Иоф|е В.А. и др. ЮТФ. 83 
(1983) 707). Завдяки сильному електрон-деформаційному зв'язку е 
можливість ефективно впливати на гратку, діючи зовнішніми полями 
на електронну підсистему. В низькотемпературних фазах ян- 
теллерівських кристалів, як показують експерименти, мають місце 
антисегнетоелектричні впорядкування, а також магнітні фазові пере­
ходи в стани з різними магнітними фазами (Kagele W. et.al. Z.Phya. 
B39. (I960 ) 305; Kaplan МЛ), et al. Phyalca B. 182 (1992 ) 53).

Багатим e експериментальний і теоретичний матеріал, присвяче­
ний дослідженню деформаційних аспектів ОФП в ян-теллерівських кри­
сталах, розгляду в них можливих впорядкувань 1 колективних збуд­
жень, а також вивченню їх пружних властивостей. Разом з тим. 
з'ясуванню виливу на них зовнішніх механічних напружень не приді­
лялась до цього часу достатня увага. Розгляд такого впливу на фа­
зові переходи в системах з кооперативним ефектом Яна -Теллзра ціка­
вий, зокрема тим, що тут е можливість безпосередньо впливати на 
електронний спектр та на оптичні властивості даних кристалів.

На даний час розвинена мікроскопічна теорія опису оптичних 
ефектів, індукованих зовнішніми полями в діелектричних кристалах, 
в тому числі 1 ян-теллерівських кристалах з ОМІ: електро- та 
п•8300ПТИЧН0Г0 ефектів, електрогірації та п'езогірації (Stasyuk
I.?., Kot3ur S.S. Phya.Stat.Sol(b), Ш  (1963) 557; Стасюк И.В. 
Препринт АН УССР. ИТФ-84-58Р.- Киев. 1984, 39 с.).
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Незважаючи на це мікроскопічна природа 1 механізми багатьох 
оптичних та деформаційіпіх явищ залишаються ще не повністю виясне­
ними. Не створена до цього часу загальна і. послідовна мікроскопіч­
на теорія лінійного магнітооптичного ефекту в кристалах Іонного 
типу з врахуванням дії кристалічного поля. Недостатньо досліджені, 
зокрема, особливості ефекту Фарадея в кристалах з СФП. де в околі 
точок Кюрі має місце суттеве зростання внутрішніх полів, а елек­
тронний спектр стає особливо чутливим до зовнішніх дій. Не дослід­
жувались 1 температур-1 і та частотні залежності п'єзо- та пружнооп- 
тичних констант в конкретних типах кристалів; сюди можна віднести 
1 кристали сім'ї РЗ ванадатів з різною структурою ян-теллерівських 
активних електронних рівнів. Недостатньо вивченим е вплив зовніш­
ніх механічних напружень 1 магнітного поля на СФП у даних криста­
лах та на їх пружні характеристики.

Метою даної роботи е:
- дослідження нелінійних деформаційних та магнітолружних явищ у 
кристалах з ян-теллерівським механізмом СФП; розрахунки темпера­
турних та польових залежностей пружних сталій кристалів типу ва­
надату та арсенату тулію при наявності зовнішніх механічних на­
пружень 1  магнітного поля;

- теоретичний опис п'взо- та лружнооптичних властивостей ян- 
теллерівських кристалів; розрахунок п'єзо- та пружнооптичних по­
стійних кристалів типу TbVO^ та вивчення їх температурних залеж­
ностей;

- розвиток теорії лінійного магнітооптичного .ефекту в діелектрич­
них Іонних .кристалах, у тому числі в кристалах з СФІ1 ян- 
теллерівського типу;

- дослідження ефекту Фарадея в кристалах сім'ї РЗ ванадатів з різ­
ною схемою активних електронних рівнів; розгляд температурній 
залежностей іонних внесків у даний ефект.

Наукова новизна. В даній роботі запропонований систематичний 
мікроскопічний підхід до опису деформаційних явищ та ефекту Фара­
дея в діелектричних Іонних кристалах.

Вперше дано опис впливу "поперечних" механічних напружень на 
деформацію гратки і пружні властивості ян-теллерівських кристалів 
8 СФП. "Розраховані залежності пружних сталих Сп ~ С1г та Сбб кри­
сталів сім'ї РЗ ванадатів типу ТтАзО^ 1 TmVO^ від прикладених зов­
нішніх механічних напружень і магнітного поля. Показано, що конку­
руюче з механічним напруженням магнітне поле приводить до зменшея-



ня метастабільних областей в залежностях С11- Сіг під охх~ аж 
до повного витіснення Фазового переходу. На основі дослідження за­
лежності температури СФП від прикладеного "поперечного" до 
спонтанної деформації напруження oJy побудовано відповідну фазову 
діаграму кристалів типу TmV04.

Виконано розрахунок температурних залежностей п'єзооптичної 
п66 та пружнооптичної рб6 сталих кристалів типу TbV04 і TmV04, ви­
яснено механізм передбачуваної їх аномальної поведінки в околі 
температури СФП. .

Вперше одержано загальні вирази для компонент тензора ліній­
ного магнітооптичного ефекту для кристалів з диполь-дипольними 
взаємодіяла Іонів (Іонних груп) 1 ян-теллерівських кристалів з 
суттєвими квадруполь-квадрупольними взаємодіяли. Виділено іонні та 
кристалічні внески в даний ефект.

Вперше виконано розрахунки Іонних складових компонент тензора 
магнітооптичного ефгкту для ян-теллерівських кристалів групи РЗ 
ванадатів (ТтАз04, TbV04, ТЬР04, DyV04) з різною структурою актив­
них електронних рівнів. Проведено аналіз частотних залежностей да­
них компонент, досліджено їх температурні залежності.

Оцінено кристалічні внески в ефект Фарадея для кристалів з 
СФП типу Яна-Теллера. Показано, до вони е суттєвими лите поблизу 
короткохвильового краю поглинання.

Практична цінність роботи. Проведені в роботі теоретичні роз­
рахунки та їх результати е важливими з точки зору фізичного експе­
рименту. Вони передбачають ряд особливостей "перехресних" пружних 
та магнітопружних явиш, п'єзо-.та магнітооптичних ефектів у кри­
сталах сім’ї РЗ ванадатів 1 стимулюватимуть постановку відповідних 
експериментальних досліджень. Разом з тим отримані основні законо­
мірності мають більш загальне значення 1 можуть бути віднесені 
вцілому до Інших кристалів з ян-теллерівським механізмом СФП.,

На захист виносяться наступні основні положення:
1. Фазова діаграма кристала TmVO^ в площині (о^; Тс). Темпе­

ратурні залежності пружних сталих 0,,-С^ і Себ кристалів сім'ї РЗ 
ванадатів типу арсенату тулію при наявності зовнішніх механічних 
напружень і магнітного поля. .

2. Мікроскопічний опис п'езооптичного та пружнооптичного 
ефектів у ян-теллерівськга кристалах тішу ТЬУО^. Залежності тг66(Т) 
і рб6(Т) у високотемпературній фазі даного типу кристалів при вра­
хуванні внесків перших збуджених електронних станів РЗ Іонів.

_ с,
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3. Мікроскопічна теорія ефекту Фарадея в діелектричних Іонних 
кристалах, в тому числі 1 кристалах з структурними ян-теллерів- 
ськими фазовими переходами.

4. Вирази, для Іонних складових компонент тензора лінійного 
магнітооптичного ефекту для кристалів сім’ї РЗ ванадатів з різною 
структурою ян-теллерівських електронних рівнів.

5. Температурні залежності компонент тензора магнітооптичного 
ефгкту для кристалів типу TmAaO^, TbYO^, DyVO^; можливий характер 
їх температурних аномалій в околі Т„.

6 . Результати оцінок кристалічних внесків у ефект Фарадея для 
Іонних діелектричних кристалів.

Апробація роботи. Основні результати досліджень, викладених в 
дисертації, доповідалися і обговорювалися на Всесоюзній конферен­
ції "Сучасні проблеми статистичної фізики" (Львів. 1987 p.): V 
Республіканській конференції "Фізичні проблеми МДН - Інтегральної 
електроніки" (Дрогобич, 1987 p.); X Міжнародному Симпозіумі з 
ефекту Яна-Теллера (Кишинів. 1989 p.); І Радянсько-Польському Сим­
позіумі з фізики сегнетоелектриків і споріднених матеріалів 
(Львів. 1990 р.); Республіканській конференції "Параметрична крис­
талооптика та її застосування" (Карпати. 1990 p.): XI Симпозіумі з 
ефекту Яна-Теллера (Овронназ, Швейцарія, 1992 p.); Міжнародній на­
уковій конференції присвяченій 150-річчю від дня народження видат­
ного українського фізика 1 електротехніка Івана Лулюя (Львів, 1995 
p.): Міжнародній конференції з статистичної фізики і фізики кон­
денсованих систем (Львів, 1995 p.); семінарах Інституту фізики 
конденсованих систем НАН України (Львів. 1984-1995 pp.): семінарах 
1 щорічних наукових конференціях Дрогобицького педінституту (1984- 
1995 pp.).

Публікації. За матеріалами дисертації опубліковано 12 робіт, 
перелік яких наведено в кінці автореферату. Автор приймав безпосе­
редню участь в розвитку теорії ефекту Фарадея в кристалах сім’ї РЗ 
ванадатів з СФП, проведенні аналітичних та числових розрахунків 
температурних 1  польових залежностей пружних сталих, а також 
П'єзо- та прушоопти’ших констант. Особисто автором отримано вирв­
ім для іонних складових компонент тензора лінійного магнітооптич- 
зого ефекту в ян-теллерівських кристалах з різною структурою ак­
тивних електронних рівнів, проведено аналіз. механізмів іонних 
внесків в ефект Фарадея у випадку кристалів з крамерсівськима та 
некрамерсівськими РЗ іонами, досліджено особливості температурних



залежностей даних компонент.
Структура 1 об'єм дисертації. Дисертація складається з всту­

пу. чотирьох розділів, заключения, додатку 1 списку цитованої лі­
тератури. Робота викладена на 15? сторінках, включає 1S рисунків І 
список цитованої літератури, шо містить 14?. джерела.

ОСНОВНИЙ ЗМІСТ РОБОТИ.
У вступі обгрунтована актуальність досліджень, визначена мета 

роботи, відзначена її. наукова новизна 1 практична цінність, викла­
дений короткий зміст дисертації по главах, сформульовані основні 
положення, які виносяться на захист.

У першій главі дається огляд літературних даних, присвячених 
результатам експериментальних 1 теоретичних досліджень фізичних 
властивостей кристалів сім'ї РЗ ванадатів, методам вивчення впливу 
на них зовнішніх полів. Наведені основні положення мікроскопічної 
теорії п'езоаптичного ефекту в даних сполуках. Обговорюються тео­
ретичні моделі, як.1 використовувались для дослідження магнітооп­
тичного ефекту в діелектричних кристалах.

Друга глава присвячена дослідженню впливу механічних напру­
жень 1 магнітного ноля на СФП 1 пружні властивості ян- 
теллерівських кристалів. У П.2.І в наближенні середнього поля роз­
рахована вільна енергія кристалів типу ТтАз04 при наявності зов­
нішнього напруження о -о(симетрії В„_). В гамільтоніані задачі

Д *  У  У  Л і

враховувались тільки найнижчі електронні стани іонів Тяг : дублит 
В 1 синглет А,. Приймались до уваги взаємодії їх електронних квад- 
рупольних моментів як між собою, так 1 з деформацією гратки. Э 
умови мінімуму термодинамічного потенціалу одержана самоузгоджена 
система рівнянь для рівноважних значень компонент тензора деформа­
ції U^- Uyy та середнього квадрупольного моменту q. >, на
основі якої виконано розрахунок залежності пружної сталої Сп -С1г 
від зи - Оуу при різних температурах. Показано, що зовнішнє напру­
ження усував ОТІ 2-го роду 1 при Т < Тс Індукує фазовий
перехід 1-го роду з параметром порядку 4^-0 . В області даного 
фазового переходу рівноважна пружна стала С11-С12 зменшується і 
змінюється стрибком при переходах між метастабільним 1 стабільним 
станами. В п.2.2 досліджувться поведінка сталої С11~01г при одно- 
1

В даній главі використана система координат . повернута на ж/4 
навколо осі Z відносно кристалографічних осе* гратки

- 7
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чесній дії на кристал механічного напруження о 
поля Н . Розрахунки показують, що при Т < Т у

о 1 магнітногоУУ
кристалах типу

Тп>аз04 області, які відповідають метастабільним 1 нестабільні™ 
станам Із збільшенням магнітного поля зменшуються, а розм'якшення 
пружної сталої збільшується (рис.І.з). При Т > Тс також спостері­
гається помітне розм'якшення Сп -С12 (рис.І.б), яке зменшується як 
при зростанні магнітного поля, так 1 при підвищенні температури.

С

Рие.І. Залежності пере- 
нормованої пружної пос­
тійної С-(С<(-С,2)/(С("-£й ) 
від зовнішнього напру?- 
ЖЄННЯ <Г= <Г*у-буу для 

а) низькотемпературної 
(Т=5,5 К) і б) високо­
температурної (Т=6,5 К)
фази кристала TmAsÔ  
при наступних значеннях 
напруженості магнітного 
поля:

№ 6  ) 0 20 ЗО 40

крива І 2 3 4
і ї 'К&ар

Вивчення пружних властивостей кристалів типу TmV04 при враху­
ванні в них конкуруючих взаємодій з полями симетрії В.,й 1 B1g про­
ведено в п.2.3. Розраховані залежності пружних постійних Сп  - С1£, 
та С6б від поперечного зовнішнього механічного напруження оху. Га­
мі льтоніан середнього поля записувався на базисі хвильових функцій 
ізольованого електронного дублета симетрії Е Іонів Тт3+ при враху­
ванні компонент 1 <qxx-qyy> (симетрії B2g) та UJy 1 сцІу>
(симетрії B1g). Рівноважні значення даних параметрів відповідають 
мінімуму термодинамічного потенціалу 0 1 визначаються з системи 
рівнянь

0G 0G 8G 0G
= 0. -------------  = 0 -----  = 0, ----- —  = 0. (І)

0(0 -U  ) uvuxx уу 0<q, fllL dv
Система ( І ) ,  записана в явному вигляді, мае два тили р о з в 'я з к ів ,  
які відповідаю ть різним фазам кристала. Перший тип р о з в 'я з к ів  д а­
ється рівняннями



и» Л , = о*

г  ■ Пї® " V  - -  4 * 5 12)ху 2С“Л Ні б ** і,60 V1

8 другий тип розв'язків:

ихх-и̂  = ^  [ f b ;  ° Г  ! иху = “ Ч г  5 ‘3)
її «  1 d-d,

Тут - ненульові розв’язки рівняння т) = ШтуЧ); а2<J та a(5,d1 - 
параметри квадруполь-деформаційної 1 квадруполь-квадрупольної 
взаємодій для представлень B2g 1 B1g відповідно; 0°,- - С^, 1 С°ве-

високотймпературні значення відповідних пружних сталих, j. 3, - 
параметри квадрупольної взаємодії перенормовані через деформацію 
гратки; і = Р  - приведена температура, о = о / (2C°d): V -

об'єм елементарної комірки. Температура і с фазового переходу 
визначається з рівняння

a v r fa.v

- 9 -

= Дгг- a (arthjsAsr- а)1  \ (4)
d-dr  I  ld-d, JJ

яке дозволяє побудувати фазову діаграму кристала. З рівнянь (2), 
(3) одержано вирази для С6с 1 Cn -C12, на основі яких розраховані 
їх залежності від напруження о%у для різних фаз кристала. Необхід­
ні параметри теорії були оцінені за експериментальними температур­
ними залежностями Сбб 1 С^- C1g, (Melcher R.L. et.al. Phya.Lett. 
Зі (1973) 307). Встановлено, шо "поперечне" напруження aJy зсував 
точку СФП у напрямку зменшення Т 1 приводить до появи аномалій 
пружних постійних. Характерною особливістю повелніїси сталої Cfi6 в 
наявність стрибка при переході з високо- у низькотемпературну фа­
зу, величина якого зростає при збільшенні прикладеного напруження. 
Постійна Сп - С12 при зменшенні температури розм'якшується і.стае 
рівною 0 при температурі фазового переходу Тс, значення якої зале­
жить від о . Під впливом даного напруження відбувається також 
значне зменшення граничного значення сталої 1 — 015> при Т-Ю.

Третя глава присвячена дослідженню п ’езооптичного ефекту в 
ян-теллерівських кристалах. Проводиться розрахунок іонних внесків 
у п'езооптичні константи кристалів типу TbVO^. П'єзооптична стала 
\ р г в  пропорцій»3 коефіцієнта Адрт0(ы) у члені першого порядку 
розкладу діелектричної проникності сяр за степенями механічного 
напруження от{). Для тензора Alon методом функцій Гріна одержано
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вираз

V To<»>55 - r- . L  z* (u,)hn.rc (5)
ар,*С k-*,C

Гуг коефіцієнт ZJ: (ы) мзе зміст нелінійної поляризовзності 1
описує зміну електронної дипольної сприйнятливості РЗ іонів

Z (U)) =: У  < х** - X*4' V  (6 )

під впливом діючого на електронні квадруполі внутрішнього поля 
Р«г* “ зм1нені ПІЛ впливом внутрішнього поля матричні елементи 
електричних дипольних моментів, що відповідають електроннім пере­
ходам між* станами v та v ; X та < X > енергія та заселеність 
стану V. Фактор )і зв'язує поле Р*:г з зовнішнім напруженням о а 1 
виражається через квадрупольні 1 граткові сприйнятливості.

Для кристала TbVO^ гамільтоніан середнього поля запису­
вався на базисі найнижчих електронних станів іоніе ТЬ3*: синглетів 
А1 і В,, між якими приблизно посередині розташований дублет Е. 
Брались до уваги лише компоненти внутрішнього поля, то відповіда­
ють нззвідному представленню В2 . за яким відбувається ОМІ. Пере­
хід до нового базису хвильових функцій, на якому Н „  діагональний,. МГ
приводить в лінійному по полю Р* наближенні до розщеплення дубле­ру
та Е, зміни його заселеності, а також зміни хвильових функцій ста­
нів А1, В1. Основні внески в п’езоонтичну сталу і6б, що відповідає 
симетрії В, „, в області прозорості кристалів типу TbV04 поблизу 
короткохвильового краю поглинання зумовлені зміною заселеності 
підрівнів дублета Е і зміною хвильових функцій синглетів А 1 та В,, 
Одержаний вираз, який описує залежність \,6 (Т) в околі температур* 
СОТ (для TbVO. Т =34 К). При Т=Т коефіцієнт * „  має особливість4 С С оО
типу Шорі-Вейса, що пов'язане в пер®у чергу з розм'якшенням пруж­
ної сталої С6б. При високих температурах повинні ще проявлятися 
оптйчяі переходи з першого збудженого Дублета е’, розташованого на 
81,5 ом"’ вище від основного. Врахування таких переходів змінює 
електронну дипольну Z та квадрупольну X сприйнятливості 1 приво­
дить до суттєвих (порядку 1 0 -2 0 $) внесків у - 6 6 при Т> 1 0 0  К. ЩО 
може проявитися в порушенні монотонності її спаду зі зростанням 
Т. Мікроскопічний розрахунок пружнооптичної сталої рбб = я6б-Сбб 
показав, що вона е залежно» від температури і формально прямує до 
нескінченності при температурі Тс (Тс < Т0), при якій міг би мати 
місце перехід з чисто квадрунольним впорядкуванням при відсутності



зв'язку з деформацією гратки. Виконані числові розрахунки залеж­
ностей «,5б (Т) та рб& (Т) для високосиметричної фази кристала TbV04. 
Параметри теорії оцінювались виходячи з експериментальних темпера­
турних залежностей пружної сталої Cf 6  (Sandercock J.R., et al. 
J.Phya, C5 (1972) 3126) 1 даозаломлення On світла з довжиною хвилі 
К = 457,9 нм (G3yn:i T.Y., et al. J.Phy3 .C.1_0 (1977 ) 2937). При T = 
~ Tc 1t6 e ,v<’I’ ~''r c >” 1 "* ®* Рб 6 ~ 4-Ю"2, при кімнатній температурі

Кбб''’2 ‘*° 1 3  Рбб ~ З-ІО"2 ; граничні високотемпературні
значення .5• 10“1 3 .см2 /дин, р°б - 2-Ю'2.

В п.3.2 проведений розрахунок температурних залежностей пос­
тійних тс5 6 та рЄ6 ян-теллерівських кристалів типу TmVOr ' Врахову­
вались основний, дублет Е та розташований від того на відстані 138 
см ' 1 перший збуджений дублет е ’ іонів Tm3t. При температурі СФП 
яб6 також необмежено зростає за законом (Т~ТС)~1. тоді як компо­
нента р66 залишається скінченною. З підвищенням температури зна’ 
чення даних компонент зменшуються. За рахунок внесків електронних 
переходів з дублета е' в кристалі TmV04. иа відміну від кристала 
TbV04< в області температур Т2 6 0 к значення %бб 1 р6б помітно зро­
стають, виходячи при високих температурах на насичення.

Четверта глава присвячена розвитку мікроскопічної теорії 
ефекту Фарадея в діелектричних іонних кристалах, включаючи криста­
ли з СФП ян-теллерівського типу. Конкретним об'єктом застосувань 
теорії взято кристалі сім'ї РЗ ванадатів. Лінійний магнітооптичний 
ефект описується пропорційною до зовнішнього магнітного поля Н 
складовою тензора діелектричної проникності t'a(J. Для тензора еар(ш> 
як вихідний береться вираз через лвочасові запізнюючі функції Грі- 
на «Рл |Р̂ » 0 u : де Vа = у  + ZkU“k) " оператор повного елек-

nSt
тричного дипольного моменту кристала (a = x.y.z), який включає 
електронну та Іонну складові (е, Zk - заряд електрона та Іона від­
повідно. DrJr - оператор електронного дипольного моменту, - 
компоненти векторів Іонних зміщень). В гамільтоніані задачі врахо­
вано електронні Збудження окремих ІОНІВ, їх МІЛЬТИТТОЛІШІ взаємодії 
як між собою, так 1 з деформацією гратки, фононні коливання. Прий­
нято до уваги також взаємодію кристала г зовнішнім магнітним по­
лем. Дослідження проводились для частот, які відповідають області 
прозорості кристала поблизу короткохвильового краю поглинання. То­
ді можна обмежитись лише електронними складовими функції Гріла,

- I I -
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Фуїжцію «Ря I = t'? V  j fiP,»p щ визначено з використав-
k k '

ням рівнянь руху, розщеплених в наближенні хаотичних Фаз. В ре 
зультаті для компонент тензора лінійного магнітооптичного ефекту, 
отримано вираз

В і^ е2 ,

Bap.e<W > = - —  J] <G» ^ ’ * (7>
k k *

Л • 1 Л А

ле О0 = J (3«D|D»/dH5) _q . Показано, що крім основній Іонних
»  Q

внесків Ba°”e в ефект Фарадея, зумовлений зміною під дією магніт­

ного ПОЛЯ Я електронної ДИПОЛЬНОЇ сприйнятливості Z^p (ш) (6) Іонів 
або Іонних груп. Існують додаткові, так звані кристалічні внески, 
пов’язані з взаємодіями електронних дипольних 1 квадрупольних мо­
ментів. Іонні внески ВдрП0. У яких врахований вплив кристалічного 
поля. е. як 1 у випадку Ізольованих молекул (Buckingham A.D.. Ste­
phens P.J. Annual flev.Phys.Chem. 17 (1966) 399), сумою трьох скла­

дових: В'!’?0” - бід зміни магнітним полем хвильових функцій елек-ар  t о

тронних станів, В^'*оп - від перенормування енергетичного спектра

1 - від зміни заселеностей активних електронних рівнів.

У п.4.2. розвинутий підхід застосований для дослідження ефек-
- t  - *  

ту Фарадея в кристалах типу ТтАзО. при Н | 0Z (подавления) та Н | 
-t

І ОХ (підсилення ян-теллерівської деформації). Симетрійний аналіз 
тензора В . . дає відмінні від нуля компоненти В_т „ = - В „  „ 1ар «о Ду •« уд**»

V . X  = - В 2 У . Х  = Bzx.y = - Bxz.y Як свідчать результати розра­
хунку, при Т>Т0 матричні елементи електричних дипольних моментів 
електронних переходів на іонах Тт3+ не залежать від Hz 1 внесок в 
магнітооптичний ефект від зміни хвильових функцій відсутній

(В” > *оп= 0). Ненульові внески в ’£,*оп та в'3)^оп зумовлені роз-
І У « Ъ  ^  л-J  * 2. і /  • д/

щепленням під дією поля Н основного дублета Е 1 зміною заселеності 
його підрівнів. Цим вкладам відповідають "трійки" переходів:

(т®іЕг - матричні елементи електронних маг- 
нітодипольних переходів). Дані внески від­
різняються множниками І0(ш) та рІ.,(ш). які 
мають різну частотну залежність



-  ІЗ -

ЕП ПК Bn ПК

1п(ш) = )  —-----------—---------  . 1(0» = )  ----------------------  (П)
n  J V u 2 -  ( А *  -  ^ ) 2]2  п  Кгь? -  (Х ^  -  к^)2

(Сумування по п оггасуе переходи з дублета В на незаселені дозволе­
ні симетрією рівні). В розглядуваній області частот І0(ш) << Р И іі)

1 основним е внесок B ^ ' f n . У низькотемпературній фазі кристалі:! 

типу ТшАзО^ електронні енергії \ Vv не містять доданків пропорцій­

них до Н„ 1 внески ъ £ 1 оп та В ^  ̂ оп дорівнюють нулю. Ефект Фара­

дея зумовлений лише зміною під впливом поля Н_ матричних елементи
~ v v '  ~ * v 'та и, .

У випадку Нх  ̂0, Ну = й2 = 0 енергії залежать від Нх прв 
малих полях квадратично.Тому ненульовим внеском в магнітооптичний 
ефект у всьому Інтервалі температур є тільки внесок від зміни хви­
льових функцій заселених електронних станів. На основі отриманих 
виразів проведено числові розрахунки компонент тензора лінійногс 
магнітооптичного ефекту для кристалів типу ТтАзО^.' При Т<1’0 зна­
чення В ^ п„ е постійним. У високотемпературній фазі В*уПа монотон­
но зменшується при зростанні Т 1 виходить на насиченнящо визна­
чається значенням В ^ ^ оп. Залежності В^°” (Т)/(АІ. (ш)). де А =

"  '  ' '  u j  і  А  І

8їє^ ішв2а ів і/(ш с т ), зображені на 
рис.2 при різних значеннях відношення 
N = і’/І1 (і1 та 1̂  мають вигляд ана­
логічний (8) 1 описують дозволені си­
метрією переходи з рівнів Е1 та А, на 
верхні вільні рівні). У шсокосимет- 
ричній фазі при підвищенні температу­
ри компонента монотонно зменшу- * *
еться при всіх N. У низькотемператур­
ній фазі характер залежностей
В^°"Х (Т) різний при різних Н. При Т = 
Т0 криві (Т) як 1 В ^ г(Т) мають
особливість у в и г л я д і  точки зламу,

Рис.2. Температурна залежність компоненти В*°П_/(АІЧ) щ а р лиш N;»* »
N -1 -0.5 -0.2 -0.02 0 .2 0.5 1

криьа 1 2 3 4 5 6 7
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У п.4.3. проведено дослідження ефекту Фарадея в кристалах Із 
складною (синглет-дублет-синглет) структурою ян-телерівськи актив­
них рівнів РЗ Іонів (системи тішу TbV04). Вияснено механізми ефек­
ту Фарадея в цьому випадку, одержано аналітичні вирази для темпе­
ратурних 1 частоти** залежностей компонент В^‘п„ В*с’г‘ . При Т > У„лу * «У * л ^
ефект Фарадея також зумовлений розщепленням дублета Е 1 зміною за- 
селеностей його підрівнів. При Т<ТС поле Н„ викликає оптичну ак­
тивність лише через зміну хвильових функцій заселених станів си­
метрії Е. Як показав аналіз, компонента В*°п„ в низькосиметричній

фазі кристалів типу TbV04. на відміну від TmV04 1 ТіпазО, , е зале* 
ною від температури. Компонента В*°пх в кристалах тішу ТЬУ04> як 1 
у випадку ТшАз04, при всіх Т зумовлена тільки зміною хвильовій 
функцій заселених станів |АГ> та ІЕ^.

В кристалах ТшР04, що мають аналогічну до TbV04 структуру ак­
тивних рівнів РЗ Існів, спонтанна деформація не виникає 1 Ш І  не 
відбувається (хоча має місце часткове розм'якшення сталої С66 у 
певній області температур, що відповідає віртуальному ФП). В дано­
му випадку залежність (Т), як показали розрахунки, е плавною, 
маючи максимум, що відповідає мінімуму залежності С6 6 (Т).

П.4 . 4  присвячений дослідженню особливостей ефекту Фарадея в 
кристалах з ян-теллерівськими ОФП на крамерсівських Іонах. Прове­
дено розрахунки Іонних внесків у ефект Фарадея в кристалах типу 
DyV0 4, в яких електронна f-оболонка Іонів Бу3+ містить непарне 
число електронів, а низькоенергетична частина їх електронного 
спектра складається з двох крамерсівських дублетів та
В (Лц,,-Ag, ~ 9 см'1), Знайдені унітарні спінорні матриці S. що 
визначають правила перетворень хвильових функцій станів їГ- і ї" 
при дії елементів симетрії точкової групи Ь? л . На їх основі вста­
новлено правила відбор’; для матричних елементів електронних елек­
тричних дипольних, квадрупольних 1  магнітодипольних моментів, які 
входять в гамільтоиіан взаємодії та гамільтоніан середнього поля.

Магнітне поле, орієнтоване вздовж осі z, знімає виродження по 
спіну електронних станів В та е ”  1 приводить до їх розщеплення. 
При Т>ТС унітарні матриці, що діагоналізують гамільтоніан, в лі­
нійному наближенні не залежать від магнітного поля 11,,. Внаслідок 
цього ефект Фарадея у високотемпературній фазі кристалів DyV04

визначається вкладами B ^ ’J on та В ^ * *оп. При Т<ТС в кристалах ти­

пу DyV04, на відміну від кристалів TmV04< TmAa04 1 TbVC>4, як пока-
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зав аналіз, ненульовими в лінійному магнітооптичному ефекті е е с і  

три вили внесків. Основним в області прозорості кристала е внесок

Bxy>z°n# Температурні залежності компоненти В ^ п„ = В ^ П,(Т>/

/В.І0'П,(Т ) при різних значеннях відношення І,/і’ зображені на
» « < v  I I

рис.З (І, та І1 означені аналогічно (8)>. При Т>Т функція

В ^ П2(Т) монотонно спалае. В низькотемпературній фазі при І /І * <1

компонента проходить через мінімум: при 11 /1 ’ > І із змен­
шенням температури даКа компонента тільки зростав. В околі TQ

функція В*°п„(Т). володіє пікоподібними аномаліями 1 в точці СФП 
має злам.

Рис.З. Температурні за-
п іс"-лржиості компоненти Руу,і 

для кристалів типу DyVOq 
при різних значеннях від­
ношення Г</І/;

W І 2 3 4 5

крива - 2 - І
.

0 І 2

Пунктирна лінія відпові­
дає внеску В'уу'2 ..

Отримані теоретичні залежності компонент В (и .1’) кристалів 
ТтАзО^, ТЬУОд 1 DyV04 якісно відповідають результатам експеримен­
тальних досліджень температурних 1 дисперсійних залежностей крис­
тала КМііР3, який також володіє СФП (Pezzonl R. et.al. Solifl State 
Commun. 55 (1985 ) 899). При T=T0 залежність Bxy<J,(T) в кристалі 
КМп?3 має пікоподібну аномалію, аналогічну до аномалій кривих 1-4 
на рис.2 і 1-5 на рис.З.

У п.4.5 проведено оцінку кристалічних внесків у иіюлт Фарадея 
для кристалів сім'ї РЗ ванадатів. Показано, що в області прозорос­
ті кристалів з крамерсівськими РЗ іонами при частотах віддалених 
від короткохвильового краю поглинання на ъ 2 ей кристалічні внески 
можуть складати до 50Ж від величини іонного внеску 1 зумовлені в 
основному взаємодіями електронних електричних дипольних моментів.
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Роль кристалічних внесків значно зростає при наближенні частот до 
краю поглинання. Оцінки показують, що на відстані si 0.5 еВ від 
ніого сумарні кристалічні внески в кристалах даного типу співви- 
мірні з іонними внесками. У кристалах з иекрамерсівськими РЗ іона­
ми кристалічні внески не перевищують (3-5)% 1 можуть бути помітни­
ми лише біля самого краго поглинання.

В заключенні приведені основні результати та висновки:
1. Запропоновано мікроскопічний опис впливу механічних напру­

жень різної симетрії на пружні.та магнітопружні властивості ян- 
теллерівськйх кристалів. Виконано розрахунок залежності постійної 
С1 1 ~ С 1 2  від прикладеного до кристалів типу ТтАз0 4 механічного на­
пруження о ^ - а  1 конкуруючого з ним магнітного поля Н2. Показа­
но, що при T<TR магнітне поле подавляє Індукований механічним на­
пруженням фазовий перехід 1 -го роду по деформації, що проявляється 
у зменшенні областей метастабільного стану 1  збільшенні 
пом'якшення пружної сталої С1 1 -Сіг.

2. Досліджено вплив "поперечного" механічного напруження
(симетрії B1g на СФП в кристалах типу TroVÔ . Встановлено, шо під
дією даного напруження точка СФП зсувається в напрямку зменшення
Тс. Побудовано фазову діаграму кристала TmVO^ в координатах
о - т . ху с

3. Вивчено особливості поведінки ПОСТІЙНИХ С6б 1 С1 1 -С1 2 в 
околі Тс при дії на кристали типу TmVO^ напруження оІу. Показано, 
що при наявності оХу постійна Сбб при СФП змінюється стрибком, ве- 
личіша якого зростає при збільшенні напруження та пониженні Тр. 
При Т ? Тс залежності С6 6 (аху) є плавними 1 дають мінімум при

°ху=0’
4. Проведено теоретичне дослідження п'єзо- та пружнооптичного 

ефектів у ян-теллерівських кристалах типу TbV04'. Одержано мікро­
скопічні вирази для п'єзооптичдаї тібб та пружнооптичної рбб по­
стійних при Т>ТГ,. виконано розрахунок їх температурних залежнос­
тей. Постійна поблизу пропорційна (Т-Т0 Г г, а а ростом тем­
ператури монотонно зменшується, виходячи на значення насичення. 
Стала р6 6 при зменшенні температури зростає" (Т-V }_1, де Тс<-с' 
залишаючись прй Т=ТС скінченною.

5. Виконано розрахунок температурних залежностей постійних 
жес та рб 6 для високосиметричної фази кристалів типу TmV04. В око- 
лі Т0 it6 6 володіє аномалією типу Кюрі-Вейса, тоді як компонента 
р6б залишається скінченною. Монотонність температурного спаду да-
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них комлонент порушується за рахунок внесків у ефект електронних 
переходів Із першого збудженого дублета Е 1 в області температур 
ТїбО К значення іс6 6 1 р6 6 помітно зростають, виходячи при високих 
температурах на насичення.

6 . Розвішена мікроскопічна теорія лінійного магнітооптичного 
ефекту в діелектричних Іонних кристалах 1 кристалах сім'ї РЗ вана­
датів з СФП, в яких важливу роль відіграють взаємодії квадруполь- 
гатх моментів РЗ Іонів між собою 1 з деформацією гратки. Одержані 
загальні вирази для компонент тензора е(ш), що описує ефект 
Фарадея, виділені іонні та кристалічні внески.

?. Вияснено механізм Іонних внесків В* ° п 8 (ц>) у ефект Фарадея 
в ян-теллерівськйх кристалах з сильною електрон-деформаційною вза­
ємодією при врахуванні впливу кристалічного поля оточення.

8 . Виконано розрахунок компонент В^ ” 0 для- кристалів зі 
структурою ян-теллерівськи активних рівнів типу рівнів Іонів Тш3> 
в ТтАзОф, ТЬ34 в TbV04 1 Dy3+ в DyV04. В кристалах, електронний

спектр яких містить некрамерсівські дублети, ефект Фарадея для Н |

0Z зумовлений при Т>ТС перебудовою спектра 1 зміною заселеностей 
енергетичних рівнів, а при Т<Т0 - зміною хвильових функцій елек­
тронних станів. В низькотемператуній фазі кристалів з крамерсів- 
ськими РЗ іонами ненульовими в всі три види внесків у ефект Фара­
дея. Температурні залежності компонент B^f1, (и) 1 В*°п (ш) приху I <u Z>y g X
T=T0 володіють пікоподібними аномаліями 1 характеризуються наям- 
ністю зламів.

9. Проведена оцінка кристалічних внесків у ефект Фарадея для 
кристалів типу ЙХО^. Показано, що в області прозорості поблизу ко­
роткохвильового краю поглинання кристалів типу DyVO^ вони е сут­
тєвими і порівняльними за величиною з Іонниг,їй внесками. Для крис­
талів з некрамерсівськими РЗ Іонами кристалічні внески е малиш 1 
можуть бути помітними лише біля самого краю поглинання.
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optical effects In Jahn-'Teller crysta)s.

Thesis on search of scientific degree of candidate of physical and 
mathematical sciences, speciality 01.04.10 - semiconductors and di­
electrics physics. Lviv state University, Lviv, 1995.

1 2 scientific papers containing the microscopic description of the 
influence of external mechanical stress and magnetic field on elas- 
tleal and optical properties.of Jahn-Teller crystals are defended. 
The dependences of elastic constands C6g and C^-C on stress
°xx~ °yy ln the a1:rijctural phase transition temperature region in 
the thulium arsenate and thulium Yanadate-type crystals are inves­
tigated. The peculiarities of temperature behaviour of plezooptlcal 
and elastic-optical constants гб6, p6 6 for the crystals of 
TbVO^-type are studied. The mechanisms and temperature dependences 
of Ionic contributions to the Faraday effect are elucidated for tile 
crystals with different structure of Jahn-Teller active electronic 
levels.

Тупичак В.П. Теория деформационных, пьеэо- и магнитооптических 
эффектов в ян-теллеровских кристаллах.

Диссертация на соискание ученой степени кандидата физико-математи­
ческих наук по специальности 01.04.10 - физика полупроводников и 
диэлектриков. Львовский государственный университет, Львов, 1995 р.

Защищается 12 научных работ, в которых предложено микроскопическое 
описание влияния внешних механических напряжений и магнитного поля 
на упругие и оптические свойства ян-теллеровских кристаллов. Ис­
следованы зависимости упругих постоянных С66 и С, ,-С1?) от напряже­
ний а1:, и ъ области температуры структурного фазового пе­
рехода в кристаллах типа арсената и ванадата тулия. Изучены осо­
бенности температурного поведения пьезооптический і£6б и упругооп­
тической рб 6 постоянных кристаллов типа ТЬУО^. Выяснены механизмы 
*  »'с,;-Яова;п; температурные зависимости ионных вкладов в эффект 
Фа.'*»*?®* для кристаллов с разлившей структурой ян-теллеровски ак­
тивных электронных уровней.

Ключові слова: ян-теллерівські кристали, структурні Фазові перехо­
ди, магнітооптичний ефект, іонні внески, крамерсівські іоші.
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