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Â ìîäåëè ñèëüíîé ñâÿçè çîííîé ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé À 4 Â 6 îïðåäåëåí ôîíîííûé 
âêëàä â ñòàòè÷åñêóþ äèýëåêòðè÷åñêóþ ïðîíèöàåìîñòü ï îáúÿñíåíû àíîìàëüíûå çíà­
÷åíèÿ ïîïåðå÷íûõ ýôôåêòèâíûõ çàðÿäîâ. Íàéäåíà âåëè÷èíà ñïîíòàííîé ïîëÿðèçàöèè 
íèæå òî÷êè ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêîãî ôàçîâîãî ïåðåõîäà. Ðàññìîòðåí êâàäðàòè÷íûé ýëåê-
òðîîíòè÷åñêèé ýôôåêò. Äàíî ñàìîñîãëàñîâàííîå îïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëà ïîííîñòè, 
ôîðìèðóþùåãî ñðåäíþþ äèýëåêòðè÷åñêóþ ùåëü â êóáè÷åñêîé ôàçå. Ïðåäñêàçàíî, ÷òî 
èçìåíåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íà óçëàõ ìåòàëëà è õàëüêîãåíà ïðè ñòðóêòóðíîì 
èñêàæåíèè ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ ïîííîñòè. 

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ ñòàòè÷åñêèå äèýëåêòðè÷åñêèå 
ñâîéñòâà ñîåäèíåíèé À 4 Â 6 . Ðàíåå [ 1 ] â ìîäåëè çîííîé ñòðóêòóðû À 4 Â 6 , 
ïîñòðîåííîé íà àòîì íûõ |ð }.;>-îðáèòàëÿõ (ã=àã, ó, z) [2» 3 ] , èçó÷àëèñü 
îñîáåííîñòè ýëåêòðî í í îé ÷àñòè äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè å î ò . 
Íèæå áóäåò îïðåäåëåí ôîíîííûé âêëàä â îòêëèê íà ñòàòè÷åñêîå ýëåêòðè­
÷åñêîå ï îëå Å è âåëè÷èíà âîçíèêàþùåé ïðè ôàçîâîì ïåðåõîäå ñïî íòàíí îé 
ï îëÿðèçàöèè, ï îëó÷åíà çàâèñèìîñòü å þ îò Å, ðàññìîòðåíî ñàìîñîãëàñîâàí­
íîå îïðåäåëåíèå ï îòåíöèàëà èîííîñòè, ôîðìèðóþùåãî ñðåäíþþ ýíåðãå­
òè÷åñêóþ ùåëü ìåæäó âàëåíòíûìè çîíàìè è çîíàìè ïðîâîäèìîñòè, ï îêà­
çàíî, ÷òî âûçâàíí îå ñòðóêòóðíûì èñêàæåíèåì èçìåíåíèå ýëåêòðîí í îé 
ïëîòíîñòè íà óçëàõ ìåòàëëà è õàëüêîãåíà ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ èî í ­
íîñòè. 

Ðåøåòî÷íûé âêëàä â ñòàòè÷åñêóþ äèýëåêòðè÷åñêóþ ïðîíèöàåìîñòü å 0 

ï îëÿðíûõ êóáè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ïðèíÿòî õàðàêòåðèçîâàòü âåëè÷èíîé 
ïîïåðå÷íîãî (äèíàìè÷åñêîãî) ýôôåêòèâíîãî çàðÿäà Z I 4} 

60 = 6 0 0 + , (1) 

ãäå N — ÷èñëî ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê â åäèíèöå îáúåìà, Ì — ïðèâåäåííàÿ 
ìàññà èî í îâ, øòî — ÷àñòîòà ïîïåðå÷íîé îïòè÷åñêîé ìîäû, å — ýëåìåí­
òàðíûé çàðÿä . Çíà÷åíèå Z îïðåäåëÿåò ï îëÿðèçàöèþ êðèñòàëëà, âûçâàí íóþ 
îòíîñèòåëüíûì ñìåùåíèåì Ã Ö Ê ïîäðåøåòîê ìåòàëëà À 4 è õàëüêîãåíà Â 6 , 
îáðàçóþùèõ êðèñòàëëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó À 4 Â 6 . Ä ë ÿ áîëüøèíñòâà èî í íûõ 
äèýëåêòðèêîâ â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðîñòîé èîí í îé ìîäåëüþ Z—Ë (NaCl), 
íî À 4 Â 6 ïð îÿâëÿþò àíîìàëüíî áîëüøèå âåëè÷èíû Z (òàê, äëÿ SnTe Z^ 
« 8 . 1 [ 5 ] ) . Ñóùåñòâóþùèå âû÷èñëåíèÿ ýôôåêòèâíûõ çàðÿäîâ äëÿ À 4 Â 6 

íà îñíîâå ìåòîäà ïñåâäîïîòåíöèàëà [6> 7 ] íåëüçÿ ñ÷èòàòü ï îëíûì ðåøåíèåì 
âîïðîñà, ï îòîìó ÷òî ïîëó÷àåìûå ðåçóëüòàòû, êàê îòìå÷åíî â ðàáîòå [ 6 > ] 
çàâèñÿò îò âûáîðà êî íêðåòíîé ìîäåëè ïñåâäîïîòåíöèàëà. 

Ï îëÿðèçàöèÿ , è íäóöèðîâàí íàÿ îòíîñèòåëüíûì ñäâèãîì ï îäðåøåòîê 
ìåòàëëà è õàëüêîãåíà , î ïðåäåëÿåòñÿ êàê çàðÿäîì èîííûõ îñòîâîâ, òàê 
è ïåðåðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðîíí îé ïëîòíîñòè. Öåëüþ ïåðâîé ÷àñòè ðà­
áîòû ÿâëÿåòñÿ âû÷èñëåíèå ýëåêòðîííîãî âêëàäà â Z, ÷òî òðåáóåò ç íà íèÿ 
çîííîé ñòðóêòóðû è âîëíîâûõ ôóíêöèé âî âñåé çîíå Áðèëëþýíà . 
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