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Íà îñíîâi îòðèìàíî¨ â íàáëèæåííi ñàìîóçãîäæåíîãî ïîëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨ ìîäåëi äå

Æåíà ðîçðàõîâàíî ¨¨ îñíîâíi òåðìîäèíàìi÷íi ôóíêöi¨. Ïðîàíàëiçîâàíî ¨õ ïîâåäiíêó òà
àñèìïòîòè÷íi çíà÷åííÿ â ãðàíèöi íèçüêèõ i âèñîêèõ òåìïåðàòóð, à òàêîæ â îêîëi òî÷êè
ñåãíåòîåëåêòðè÷íîãî ôàçîâîãî ïåðåõîäó. Ïîêàçàíî, ùî ó íàáëèæåííi ñàìîóçãîäæåíîãî ïîëÿ
åíòðîïiÿ i ïèòîìà òåïëî¹ìíiñòü ñèñòåìè ïiäëÿãàþòü òðåòüîìó íà÷àëó òåðìîäèíàìiêè.
Êëþ÷îâi ñëîâà: ìîäåëü äå Æåíà, ñåãíåòîåëåêòðèêè, òåðìîäèíàìi÷íi ôóíêöi¨
PACS: 77.84.F
ÓÄÊ: 538.9

Âñòóï
Øèðîêîâiäîìà â òåîði¨ ñåãíåòîåëåêòðè÷íèõ i ìàã-

íiòíèõ ÿâèù, à òàêîæ ó ôiçèöi ïîëiìåðiâ ìîäåëü
äå Æåíà [1] ñâî¹þ ïîÿâîþ çàâäÿ÷ó¹ ðîáîòi Ð. Áëií-
öà [2], ó ÿêié äëÿ àäåêâàòíîãî îïèñó ðóõó ïðîòîíiâ íà
âîäíåâèõ çâ'ÿçêàõ ó êðèñòàëi KH2PO4 áóëî âïåðøå
çàïðîïîíîâàíî âèêîðèñòàòè ïîòåíöiàë ç äâîìà ìiíi-
ìóìàìè. Ó òàêîìó ïîòåíöiàëi ïåðåõiä ïðîòîíà iç
îäíîãî ìiíiìóìó äî äðóãîãî ìîæíà çäiéñíþâàòè
øëÿõîì êâàíòîâîãî åôåêòó � òóíåëþâàííÿ. Îêðiì
òîãî, ïîâíà ìiæïðîòîííà âçà¹ìîäiÿ ìîâîþ êâàçi-
ñïiíîâèõ îïåðàòîðiâ ìà¹ âèãëÿä ãàìiëüòîíiàíó Içiíãà
[3]. Îòæå, âðàõóâàííÿ öèõ äâîõ åôåêòiâ â îäíîìó
ãàìiëüòîíiàíi ïðèâåëî äî ôîðìóëþâàííÿ îêðåìî¨
ìîäåëi ñòàòèñòè÷íî¨ ôiçèêè � ìîäåëi äå Æåíà.

Ïîâíèé âèâiä ãàìiëüòîíiàíó ñèñòåìè ïðîòîíiâ, ùî
ðóõàþòüñÿ íà âîäíåâèõ çâ'ÿçêàõ ó êðèñòàëi òèïó
KH2PO4, ìîæíà îòðèìàòè (äèâ. [4]), âèêîðèñòàâøè
çîáðàæåííÿ âòîðèííîãî êâàíòóâàííÿ íà áàçèñi êâàí-
òîâàíèõ õâèëüîâèõ ôóíêöié

Ψ(~r) =
∑

i

[
aiφ

a
i (~r) + biφ

b
i (~r)

]
(1)

äëÿ ãàìiëüòîíiàíó

H =
∑

i

H1(~ri) +
∑

i,j

H2(~ri, ~rj). (2)

Òóò φa
i (~r), φb

i (~r) � õâèëüîâi ôóíêöi¨ îñíîâíîãî ñòà-
íó i-ãî ïðîòîíà ó �ëiâié� (à) òà �ïðàâié� (b) ÿìàõ
íà âîäíåâîìó çâ'ÿçêó, H1(~ri) � ÷àñòèíà åíåðãi¨
ñèñòåìè ïðîòîíiâ, ÿêà çàëåæèòü âiä êîíôiãóðàöi¨
i-ãî ïðîòîíà, H2(~ri, ~rj) � åíåðãiÿ âçà¹ìîäi¨ i-ãî
é j-ãî ïðîòîíiâ, ai, bi � ôåðìi-îïåðàòîðè. Âçàãàëi
êàæó÷è, äî ïîâíîãî áàçèñó õâèëüîâèõ ôóíêöié ìàëè
á âõîäèòè i óñi õâèëüîâi ôóíêöi¨ âèùèõ çáóäæåíèõ

ñòàíiâ ïðîòîíiâ, ïðîòå ¹ ïiäñòàâè ââàæàòè [5], ùî
â îáëàñòi òåìïåðàòóð, ÿêi âiäïîâiäàþòü, íàïðèêëàä,
ðåàëüíèì òåìïåðàòóðàì ñåãíåòîåëåêòðè÷íèõ ôàçî-
âèõ ïåðåõîäiâ ó êðèñòàëàõ ç âîäíåâèìè çâ'ÿçêàìè,
òàêi çáóäæåíi ñòàíè çàëèøàþòüñÿ íåçàïîâíåíèìè.

Áåðó÷è äî óâàãè, ùî ïîâíà iìîâiðíiñòü äëÿ ïðî-
òîíà çàéíÿòè îäíó iç ïîòåíöiàëüíèõ ÿì íà âîäíåâîìó
çâ'ÿçêó äîðiâíþ¹ 1 (óìîâà ãîìåîïîëÿðíîñòi)

a+
i ai + b+

i bi = 1,

çðó÷íî ïåðåéòè äî çîáðàæåííÿ êâàçiñïiíîâèõ îïåðà-
òîðiâ
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.

Ó öüîìó çîáðàæåííi ïîâíèé ãàìiëüòîíiàí ïðîòîííî¨
ñèñòåìè ìà¹ âèãëÿä
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,

äå Γi � åíåðãiÿ òóíåëþâàííÿ ïðîòîíà íà i-ìó
âîäíåâîìó çâ'ÿçêó, Jij � åíåðãiÿ ïðÿìî¨ âçà¹ìîäi¨
i-ãî òà j-ãî ïðîòîíiâ, Kij , Lij � ïîòåíöiàëè, ùî
îïèñóþòü iíòåðôåðåíöiéíi åôåêòè ìiæ ïðîöåñàìè
òóíåëþâàííÿ òà âïîðÿäêóâàííÿì ïðîòîíiâ. Óñi öi
âåëè÷èíè âèçíà÷àþòüñÿ iíòåãðàëàìè âiä áàçèñíèõ
õâèëüîâèõ ôóíêöié Φa

i (~r), Φb
i (~r), ¨õíi çíà÷åííÿ

çàëåæàòü âiä ñòóïåíÿ ïåðåêðèòòÿ öèõ ôóíêöié.
Íåõòóþ÷è âåëè÷èíàìè äðóãîãî ñòóïåíÿ ìàëîñòi ó
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Ì. Êîðèíåâñüêèé

H, îòðèìó¹ìî åôåêòèâíèé ãàìiëüòîíiàí, çíàíèé ÿê
ãàìiëüòîíiàí äå Æåíà

H = Γ
∑

i

Sx
i −

1
2

∑

ij

JijS
z
i Sz

j .

Íåçâàæàþ÷è íà áàãàòîði÷íå iíòåíñèâíå âèêîðèñ-
òàííÿ öi¹¨ ìîäåëi äëÿ îïèñó äåÿêèõ ôiçè÷íèõ âëàñ-
òèâîñòåé ðiçíîìàíiòíèõ ìàòåðiàëiâ, çîêðåìà ñåãíåòî-
åëåêòðèêiâ ç âîäíåâèìè çâ'ÿçêàìè, iíòåðåñ äî íå¨
çàëèøà¹òüñÿ íåâè÷åðïàíèì. Àêòóàëüíèìè, çîêðåìà,
¹ ïèòàííÿ âðàõóâàííÿ êîðîòêîñÿæíèõ ìiæ÷àñòèíêî-
âèõ âçà¹ìîäié òà ¨õíié âïëèâ íà äèíàìi÷íi õàðàêòå-
ðèñòèêè ñèñòåìè. Îñòàííiì ÷àñîì óâàãà äîñëiäíèêiâ
ìîäåëi äå Æåíà çâåðíåíà íà îïèñ äåôîðìàöiéíèõ
âëàñòèâîñòåé êðèñòàëà, âðàõóâàííÿ ÷àñòêîâîãî äåé-
òåðóâàííÿ ñèñòåìè (çàìiíà âîäíþ íà äåéòåðié), à
òàêîæ âèâ÷åííÿ åôåêòiâ áåçëàäó, ùî âèíèêàþòü ó
ðàçi íåðåãóëÿðíîãî çàïîâíåííÿ âóçëiâ  ðàòêè àòî-
ìàìè ðiçíèõ ñîðòiâ [7�10]. Àëå íàâiòü ó ñâî¨é íàé-
ïðîñòiøié ôîðìi äåòàëüíîãî âèâ÷åííÿ ìîäåëi ùå íå
çàâåðøåíî. Ñþäè íàëåæèòü ðîçðàõóíîê òåðìîäèíà-
ìi÷íèõ ôóíêöié ó øèðîêîìó äiàïàçîíi òåìïåðàòóðè
òà çìiíè âíóòðiøíiõ ïàðàìåòðiâ. Âèðiøåííþ ñàìå öèõ
ïðîáëåì ïðèñâÿ÷åíà öÿ ðîáîòà.

I. Âiëüíà åíåðãiÿ
Ìàþ÷è íà óâàçi îá÷èñëåííÿ íàäàëi òåðìîäèíàìi÷-

íèõ ôóíêöié, ðîçãëÿíåìî ãàìiëüòîíiàí ìîäåëi äå
Æåíà â çîâíiøíüîìó åëåêòðè÷íîìó ïîëi E

H = Γ
∑

i

Sx
i −

1
2

∑

ij

JijS
z
i Sz

j − µE
∑

i

Sz
i , (1.1)

äå µ � åôåêòèâíèé ìàêñèìàëüíèé äèïîëüíèé ìîìåíò
âîäíåâîãî çâ'ÿçêà.

Íå ñòàâëÿ÷è çà ìåòó äåòàëüíå âèâ÷åííÿ ñèñ-
òåìè (1.1) â îêîëi òî÷êè ôàçîâîãî ïåðåõîäó, äå
iñòîòíå çíà÷åííÿ ìàþòü ôëóêòóàöiéíi ïðîöåñè, äëÿ
çíàõîäæåííÿ âëàñíèõ çíà÷åíü åíåðãi¨ âèêîðèñòà¹ìî
íàáëèæåííÿ ñàìîóçãîäæåíîãî ïîëÿ. ßê âiäîìî [6],
öå íàáëèæåííÿ ïîëÿãà¹ ó íåõòóâàííi êâàäðàòè÷íèìè
ôëóêòóàöiÿìè êâàçiñïiíîâîãî ìîìåíòó äëÿ âóçëiâ
êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè, ùî íå çáiãàþòüñÿ. Òîáòî

(Sz
i − < Sz

i >)
(
Sz

j− < Sz
j >

)
= 0, i 6= j, (1.2)

äå
< Sz

i >=
Sp

(
Sz

i e−βH
)

Spe−βH
(1.3)

� òåðìîäèíàìi÷íå ñåðåäí¹ êâàçiñïiíîâîãî ìîìåíòó
âîäíåâîãî çâ'ÿçêà.

Äëÿ âèäiëåííÿ ó (1.1) äîäàíêà (1.2) çðó÷íî
âèêîðèñòàòè òîòîæíó çàìiíó

Sz
i = (Sz

i − < Sz
i >)+ < Sz

i >, (1.4)

i ââåñòè ïîçíà÷åííÿ
~P =

∑

i

~pi = ~µ
∑

i

< Sz
i > (1.5)

� ïîâíèé äèïîëüíèé ìîìåíò (ïîëÿðèçàöiÿ) ñèñòåìè.
Äëÿ âèïàäêó ñåãíåòîåëåêòðè÷íîãî âïîðÿäêóâàííÿ ó
ðåãóëÿðíîìó êðèñòàëi (ñåðåäí¹ çíà÷åííÿ äèïîëüíîãî
ìîìåíòó êîæíîãî âóçëà êðèñòàëi÷íî¨ ãðàòêè íå
çàëåæèòü âiä íîìåðà öüîãî âóçëà) ìà¹ìî

~P = N~pi, ~pi = ~µ < Sz > . (1.6)

Îòæå, íàïðÿì ïîëÿðèçàöi¨ êðèñòàëà çáiãà¹òüñÿ iç
íàïðÿìîì îñi z. À äëÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòó âóçëà
ìà¹ìî âèðàç

p = µ < Sz > . (1.7)

Ïiñëÿ ïiäñòàíîâêè (1.4) òà (1.7) ó (1.1) i
âèêîðèñòàííÿ óìîâè (1.2) îòðèìó¹ìî

H=
∑

i

Hi=
∑

i

{
ΓSz

i −
(

Jp

µ
+µE

)
Sz

i +
Jp2

2µ2

}
. (1.8)

Òóò J =
∑

j Jij � âçà¹ìîäiÿ i-ãî âóçëà êðèñòà-
ëi÷íî¨  ðàòêè (âîäíåâîãî çâ'ÿçêà) ç óñiìà íàâêî-
ëèøíiìè éîãî ñóñiäàìè (íå îáîâ'ÿçêîâî íàéáëèæ-
÷èìè). Âèðàç Jp

µ ìà¹ ñåíñ ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ
Âåéññà [6]. Òîìó çàçâè÷àé ãàìiëüòîíiàí (1.8) íàçè-
âàþòü ãàìiëüòîíiàíîì äå Æåíà ó íàáëèæåííi ìîëå-
êóëÿðíîãî (ñåðåäíüîãî) ïîëÿ.

Äëÿ äiàãîíàëiçàöi¨ (çíàõîäæåííÿ âëàñíèõ çíà-
÷åíü) ãàìiëüòîíiàíà (1.8) ìîæíà ñêîðèñòàòèñü óíi-
òàðíèì ïåðåòâîðåííÿì îïåðàòîðiâ Sx

i , Sz
i .

Sx
i = cos ασx

i − sin ασz
i ,

Sz
i = sin ασx

i + cos ασz
i , (1.9)

âèáèðàþ÷è �êóò ïîâîðîòó� α ç óìîâè ðiâíîñòi íóëåâi
ìíîæíèêà ïðè σx

i . Öÿ óìîâà ìà¹ âèãëÿä

tg α =
Γ

Jp
µ + µE

. (1.10)

Ó ðåçóëüòàòi âèõiäíèé ãàìiëüòîíiàí äå Æåíà
(1.1) ó çîâíiøíüîìó åëåêòðè÷íîìó ïîëi íàáóâà¹ òàêî¨
ôîðìè:

H = −
∑

i





√(
Jp

µ
+ µE

)2

+ Γ2 σz
i +

Jp2

2µ2



 ,

(1.11)
äå âåëè÷èíè σz

i = ±1 ìàþòü ñåíñ z-ñêëàäîâèõ
îïåðàòîðà êâàçiñïiíó.

Âëàñíi çíà÷åííÿ (1.11) òåïåð ëåãêî îá÷èñëèòè.

λ1 = N


−

√(
Jp

µ
+ µE

)2

+ Γ2 +
Jp2

2µ2


 ,

λ2 = N




√(
Jp

µ
+ µE

)2

+ Γ2 +
Jp2

2µ2


 , (1.12)

äå N � ÷èñëî âóçëiâ êðèñòàëi÷íî¨ ãðàòêè. Äëÿ
ñòàòèñòè÷íî¨ ñóìè z = Spe−βH =

∑
n e−βλn , β = 1

kT ,
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Òåðìîäèíàìi÷íi ôóíêöi¨ ìîäåëi äå Æåíà â íàáëèæåííi ñàìîóçãîäæåíîãî ïîëÿ

k � ñòàëà Áîëüöìàíà, T � àáñîëþòíà òåìïåðàòóðà,
ìà¹ìî

Z =



2ch


β

√(
Jp

µ
+ µE

)2

+ Γ2


 e

− βJp2

2µ2





N

.

(1.13)
À äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨

F = − 1
β

ln Z,

F = −N

β
ln



2ch
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√(
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µ
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+ Γ2






 +

NJp2

2µ2
.

(1.14)
ßê âiäîìî, âiëüíà åíåðãiÿ ¹ õàðàêòåðèñòè÷íîþ

ôóíêöi¹þ ñèñòåìè çà çàäàíèõ çîâíiøíiõ ïàðàìåòðiâ:
òåìïåðàòóði i îá'¹ìi, dF = −SdT −pdV , S � åíòðîïiÿ,
p � òèñê, V � îá'¹ì. Óñi òåðìîäèíàìi÷íi ôóíêöi¨
âèçíà÷àþòüñÿ ÿê ÷àñòêîâi ïîõiäíi âiä F .

Ó íàøîìó âèïàäêó îäíèì iç çîâíiøíiõ ïàðàìåòðiâ
¹ íå îá'¹ì, à åëåêòðè÷íå ïîëå E. Òåðìîäèíàìi÷íî
ñïðÿæåíîþ âåëè÷èíîþ äî åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ ¹
ïîëÿðèçàöiÿ P . Òîìó ìà¹ìî òóò òàêå òåðìîäèíàìi÷íå
ñïiââiäíîøåííÿ

dF = −SdT − PdE.

Íà éîãî îñíîâi îá÷èñëþâàòèìåìî òåðìîäèíàìi÷íi
ôóíêöi¨ ìîäåëi äå Æåíà.

II. Òåðìîäèíàìi÷íi ôóíêöi¨
à) Ïîëÿðèçàöiÿ

P=−∂F

∂E
=µN

(
Jp

µ
+µE

) th

[
β

√(
Jp
µ +µE

)2

+Γ2

]

√(
Jp
µ +µE

)2

+Γ2

.

(2.1)
Ìà¹ìî òðàíñöåíäåíòíå ðiâíÿííÿ äëÿ ïàðàìåòðà
âïîðÿäêóâàííÿ (äèïîëüíîãî ìîìåíòó êîæíîãî âóçëà)
p = P

N , ÿêå ïðè E 6= 0 çàâæäè ìiñòèòü íåíóëüîâèé
ðîçâ'ÿçîê p 6= 0.

Ïðè E = 0 iç (2.1) îòðèìó¹ìî ðiâíÿííÿ äëÿ
ïàðàìåòðà ñïîíòàííîãî âïîðÿäêóâàííÿ (ñïîíòàííî¨
ïîëÿðèçàöi¨)

p = Jp
th

[
β
√

J2p2

µ2 + Γ2
]

√
J2p2

µ2 + Γ2
, (2.2)

ÿêå ìà¹ òðèâiàëüíèé ðîçâ'ÿçîê p = 0 i íåòðèâiàëüíèé
p 6= 0, ùî çàäîâîëüíÿ¹ ðiâíÿííÿ

√
J2p2

µ2
+ Γ2 = J th

[
β

√
J2p2

µ2
+ Γ2

]
(2.3)

ëèøå çà òåìïåðàòóð, íèæ÷èõ âiä ïåâíî¨ êðèòè÷íî¨
kTc.

Êðèòè÷íó òåìïåðàòóðó âèçíà÷èìî ç óìîâè p → 0
ó ðiâíÿííi (2.3)

Γ = JthβcΓ,

àáî
kTc =

Γ
ArthΓ

J

. (2.4)

Çà íèçüêèõ òåìïåðàòóð (β → ∞) iç (2.3) îòðèìó¹-
ìî âèðàç äëÿ ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åííÿ ïàðàìåòðà
âïîðÿäêóâàííÿ (ïàðàìåòð âïîðÿäêóâàííÿ íàñè÷åííÿ)

ps = µ

√
1− Γ2

J2
. (2.5)

ßê áà÷èìî, ïðèðîäíèì îáìåæåííÿì íà âåëè÷èíó
òóíåëþâàííÿ Γ ¹ óìîâà Γ ≤ J .

Ïðè Γ = 0 ìà¹ìî

kTc = J, ps = µ. (2.6)

Äëÿ âèâ÷åííÿ ïîâåäiíêè ïàðàìåòðà âïîðÿäêóâàííÿ
â îêîëi êðèòè÷íî¨ òåìïåðàòóðè (2.4) ðîçêëàäåìî ëiâó
i ïðàâó ÷àñòèíè ðiâíÿííÿ (2.3) â ðÿäè ïî p2 ç òî÷íiñòþ
äî p4. Îòðèìà¹ìî áiêâàäðàòíå ðiâíÿííÿ

β2J4
(
1− 2sh2βΓ− shβΓchβΓ

βΓ

)

4Γ2ch4βΓ
p4

µ4
+

+
(

βJ2thβΓ
Γch2βΓ

− 1
)

p2

µ2
+ th2βΓ− Γ2

J2
= 0.

(2.7)

×åðåç ãðîìiçäêiñòü ïîâíîãî âèðàçó äëÿ p2 ïîäàìî
éîãî çíà÷åííÿ ïðè ìàëèõ Γ

p2 =
6µ2

3− β2
c J2

(
1− Γ2

J2

)
Tc − T

Tc
. (2.8)

ßê áà÷èìî, i â îáëàñòi ôàçîâîãî ïåðåõîäó òóíåëþ-
âàííÿ ïîíèæó¹ âåëè÷èíó ïàðàìåòðà âïîðÿäêóâàííÿ.
Ó âiäñóòíîñòi òóíåëþâàííÿ, ïðè T ≤ J

k

p = µ

√
3(Tc − T )

Tc
. (2.9)

Öåé ðåçóëüòàò âiäïîâiäà¹ íàáëèæåííþ ñåðåäíüîãî
ïîëÿ iç êðèòè÷íèì iíäåêñîì β = 1

2 .

á) Äiåëåêòðè÷íà ñïðèéíÿòëèâiñòü
Çãiäíî ç îçíà÷åííÿì, äiåëåêòðè÷íîþ ñïðèéíÿòëè-

âiñòþ ¹ ðåàêöiÿ ïîëÿðèçàöi¨ íà íåñêií÷åííî ìàëå
çîâíiøí¹ åëåêòðè÷íå ïîëå

χ =
(

∂P

∂E

)

E=0

. (2.10)

Áåðó÷è äî óâàãè çâ'ÿçîê ìiæ ïîëÿðèçàöi¹þ P i
ïàðàìåòðîì ñåãíåòîåëåêòðè÷íîãî âïîðÿäêóâàííÿ p
(1.6), à òàêîæ ðiâíÿííÿ (2.1), ïiñëÿ äèôåðåíöiþâàííÿ
îòðèìó¹ìî òàêèé âèðàç äëÿ χ:
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χ =
Nµ2

2

√
J2p2

µ2 + Γ2th
[
β
√

J2p2

µ2 + Γ2
]

+ β2J2p2

µ2ch2

�
β

r
J2p2

µ2 +Γ2

� − Jp2

µ2

2J2p2

µ2 + Γ2 − J
√

J2p2

µ2 + Γ2th
[
β
√

J2p2

µ2 + Γ2
]
− βJ3p2

µ2ch2

�
β

r
J2p2

µ2 +Γ2

� . (2.11)

Ïðîàíàëiçó¹ìî ïîâåäiíêó äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèé-
íÿòëèâîñòi çà âèñîêèõ i íèçüêèõ òåìïåðàòóð, à òàêîæ
â îêîëi òî÷êè T = Tc.

� âèñîêi òåìïåðàòóðè
Ïðè T > Tc p = 0, òîäi

χ =
Nµ2thβΓ

2Γ
(
1− J

Γ thβΓ
) (2.12)

lim
T→∞

χ = 0. (2.13)

Ó òî÷öi T = Tc (ôîðìóëà (2.4)) χ → ∞, òîáòî iñíó¹
ôàçîâèé ïåðåõiä äðóãîãî ðîäó.

Çà âiäñóòíîñòi òóíåëþâàííÿ (Γ → 0) iç (2.12)
îòðèìó¹ìî

χ =
Nµ2β

2(1− βJ)
. (2.14)

Ó öüîìó âèïàäêó äiåëåêòðè÷íà ñïðèéíÿòëèâiñòü ìà¹
îñîáëèâiñòü ó òî÷öi (2.6).

� íèçüêi òåìïåðàòóðè
Ïiäñòàâëÿþ÷è ó (2.11) çíà÷åííÿ ïàðàìåòðà

âïîðÿäêóâàííÿ íàñè÷åííÿ (2.5), îòðèìó¹ìî

χ =
Nµ2

2

JthβJ + β(J2−Γ2)
ch2βJ − J2−Γ2

J

J2(2− thβJ)− Γ2 − βJ(J2−Γ2)
ch2βJ

(2.15)

lim
T→0

χ =
Nµ2Γ2

2J(J2 − Γ2)
. (2.16)

ßê áà÷èìî, ïðè T → 0, çàâäÿêè iñíóâàííþ
êâàíòîâîãî åôåêòó òóíåëþâàííÿ (Γ 6= 0), äiåëåêò-
ðè÷íà ñïðèéíÿòëèâiñòü çàëèøà¹òüñÿ ñêií÷åííîþ. Äî
òîãî æ çà âiäñóòíîñòi òóíåëþâàííÿ (êëàñè÷íà âçà¹-
ìîäiþ÷à ñèñòåìà) ó öié ãðàíèöi χ = 0.

Âiäçíà÷èìî òàêîæ, ùî çà íèçüêèõ òåìïåðàòóð
ç'ÿâëÿ¹òüñÿ ìîæëèâiñòü êâàíòîâîãî ôàçîâîãî ïåðå-
õîäó ïðè Γ → J .

� îêië Tc

Ðîçêëàâøè âèðàç (2.11) çà ∆β = βc − β ïðè
T > Tc i çà ∆β′ = β− βc (òà âèêîðèñòàâøè (2.8)) ïðè
T < Tc, îòðèìó¹ìî àñèìïòîòè÷íi çíà÷åííÿ äiåëåêò-
ðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi χ+ òà χ− âiäïîâiäíî.

χ+ =
Nµ2kTc

2(J2 − Γ2)(T − Tc)
. (2.17)

χ− =
Nµ2TcA(Tc,Γ, J)

Tc − T
. (2.18)

Çíà÷åííÿ êîåôiöi¹íòà A(Tc, Γ, J) íå íàâîäèìî ó
çâ'ÿçêó ç ãðîìiçäêiñòþ. Îñíîâíèé âèñíîâîê: ÿê
âèùå, òàê i íèæ÷å âiä òî÷êè ôàçîâîãî ïåðåõîäó
õàðàêòåð ðîçáiæíîñòi ñïðèéíÿòëèâîñòi ¹ îäíàêîâèì
iç êðèòè÷íèì ïîêàçíèêîì γ = 1.

â) Ïèòîìà åíòðîïiÿ

Ç òåðìîäèíàìi÷íî¨ ðiâíîñòi dF = −SdT − PdE

S

N
= − 1

N

∂F

∂T
= k ln

(
2ch

[
β

√
J2p2

µ2
+ Γ2

])
− kβ

√
J2p2

µ2
+ Γ2 th

[
β

√
J2p2

µ2
+ Γ2

]
. (2.19)

Ïîâíà ïîõiäíà åíòðîïi¨ çà òåìïåðàòóðîþ ìà¹ òàêèé âèãëÿä:

1
N

dS

dT
=

k2β3
(

J2p2

µ2 + Γ2
)

ch2
[
β
√

J2p2

µ2 + Γ2
]


1 +

βJ

ch2
[
β
√

J2p2

µ2 + Γ2
]
− βJ


 . (2.20)

Çàóâàæèìî, ùî äðóãèé äîäàíîê ó êâàäðàòíèõ
äóæêàõ ïîâ'ÿçàíèé iç dp

dT 6= 0 (âií iñíó¹ ëèøå ïðè
T < Tc).

� âèñîêi òåìïåðàòóðè
Ïðè T > Tc p = 0, òîäi

S

N
= k ln(2chβΓ)− kβΓthβΓ,

1
N

dS

dT
=

β3k2Γ2

ch2βΓ
. (2.21)

lim
T→∞

S

N
= k ln 2,

lim
T→∞

1
N

dS

dT
= 0. (2.22)
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� íèçüêi òåìïåðàòóðè
Ïðè T < Tc, âèêîðèñòàâøè çíà÷åííÿ ïàðàìåòðà

âïîðÿäêóâàííÿ íàñè÷åííÿ (2.5),

S

N
= k ln(2chβJ)− kβJthβJ,

1
N

dS

dT
=

k2β3J2

ch2βJ − βJ
. (2.23)

lim
T→0

S

N
= 0,

lim
T→0

1
N

dS

dT
= 0. (2.24)

� îêië Tc

Ó òî÷öi T = Tc åíòðîïiÿ ¹ íåïåðåðâíîþ ôóíêöi¹þ
òåìïåðàòóðè iç çíà÷åííÿì

S

N
= k

(
ln

2J√
J2 − Γ2

− Γ
J

Arth
Γ
J

)
. (2.25)

Öiêàâèì ¹ ïèòàííÿ ïðî õàðàêòåð ïîâåäiíêè åíòðîïi¨
ïðè T → Tc ñïðàâà i çëiâà âiä Tc.

T ≥ Tc

1
N

(
dS

dT

)

+

= k2Γ2β3
c

J2 − Γ2

J2
. (2.26)

T ≤ Tc

1
N

(
dS

dT

)

−
=

k2Γ2β3
c

J2

J2−Γ2 − βcJ
. (2.27)

Ïîðiâíþþ÷è âèðàçè (2.26) òà (2.27), ìîæíà
âñòàíîâèòè, ùî

(
dS

dT

)

+

<

(
dS

dT

)

−
, (2.28)

îñêiëüêè
J2 − Γ2

J2
<

1
J2

J2−Γ2 − βcJ
. (2.29)

Ó ñàìié òî÷öi ïåðåõîäó (T = Tc) åíòðîïiÿ ìà¹ çëàì.

ã) Ïèòîìà òåïëî¹ìíiñòü

Ç äåôiíiöi¨ ïèòîìî¨ òåïëî¹ìíîñòi òà çâ'ÿçêó
ìiæ âíóòðiøíüîþ åíåðãi¹þ òà âiëüíîþ åíåðãi¹þ i
åíòðîïi¹þ

U = F + TS

îòðèìó¹ìî òàêó ôîðìóëó äëÿ ðîçðàõóíêó

C =
dU

dT
=

dF

dT
− ∂F

∂T
− T

d

dT

(
∂F

∂T

)
. (2.30)

Âèêîíàâøè äèôåðåíöiþâàííÿ òà ïàì'ÿòàþ÷è äî
òîãî æ, ùî ïàðàìåòð âïîðÿäêóâàííÿ p ¹ ôóíêöi¹þ
òåìïåðàòóðè (ïðè T < Tc), ìà¹ìî

C

N
=

kβ2
(

J2p2

µ2 + 4Γ2
)

4ch2
[
β
√

J2p2

µ2 + 4Γ2
]


1−

1− Jr
J2p2

µ2 +4Γ2
th

[
β
√

J2p2

µ2 + 4Γ2
]
− βJ

ch2

�
β

r
J2p2

µ2 +4Γ2

�
1− βJ

ch2

�
β

r
J2p2

µ2 +4Γ2

�

 . (2.31)

Çàóâàæèìî, ùî äðóãèé äîäàíîê ó êâàäðàòíèõ
äóæêàõ ïîâ'ÿçàíèé iç dp

dT 6= 0.

� âèñîêi òåìïåðàòóðè
Ïðè T > Tc

dp
dT = 0, áî p ≡ 0, òîäi

1
N

C+ =
kβ2Γ2

ch2βΓ
. (2.32)

lim
T→∞

C+ = 0, lim
Γ→0

C+ = 0. (2.33)

� íèçüêi òåìïåðàòóðè
Ïðè T < Tc i çíà÷åííi ïàðàìåòðà âïîðÿäêóâàííÿ

íàñè÷åííÿ (2.5) ìà¹ìî

1
N

C− =
kβ2J2thβJ

ch2βJ − βJ
. (2.34)

lim
T→0

C− = 0. (2.35)

ßê áà÷èìî, îá÷èñëåíà òåïëî¹ìíiñòü ó ìîäåëi äåÆåíà
çàäîâîëüíÿ¹ óìîâó òðåòüîãî íà÷àëà òåðìîäèíàìiêè
(òåîðåìà Íåðícòà)

lim
T→0

C = 0.

� îêië Tc

Â îêîëi òî÷êè ôàçîâîãî ïåðåõîäó ïèòîìà òåïëî-
¹ìíiñòü çðîñòà¹ äî ìàêñèìàëüíî¨ âåëè÷èíè, çàëè-
øàþ÷èñü ñêií÷åííîþ

C =
kβ2

c Γ2
(
1− Γ2

J2

)

1− βJ
(
1− Γ2

J2

) . (2.36)

Ðîçáiæíiñòü C âèçíà÷à¹òüñÿ ç óìîâè 1 −
βJ

(
1− Γ2

J2

)
= 0, ÿêà íå çáiãà¹òüñÿ iç óìîâîþ íà

òî÷êó ôàçîâîãî ïåðåõîäó (2.4). Ìîæíà ïåðåêîíàòèñü,
ùî C →∞ ëèøå â òî÷öi 1− βJ = 0 (ïðè Γ → 0), ÿêà
âèçíà÷à¹ Tc äëÿ ìîäåëi áåç òóíåëþâàííÿ (2.6).
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Âèñíîâêè

Êâàíòîâà çà ñâî¹þ ïðèðîäîþ ìîäåëü äå Æåíà
â íàáëèæåííi ñàìîóçãîäæåíîãî ïîëÿ äåìîíñòðó¹
ïåðåâàæíî êëàñè÷íó ïîâåäiíêó ñâî¨õ òåðìîäèíàìi÷íèõ
ôóíêöié â îêîëi òî÷êè ôàçîâîãî ïåðåõîäó. Âïåðøå
äàíî ïîâíèé îïèñ àñèìïòîòè÷íî¨ ïîâåäiíêè ìîäåëi
â ãðàíèöi âèñîêèõ i íèçüêèõ òåìïåðàòóð. Ïîêàçàíî,

ùî â îáëàñòi òåìïåðàòóð, áëèçüêèõ äî íóëÿ, çàâ-
äÿêè iñíóâàííþ êâàíòîâîãî åôåêòó òóíåëþâàííÿ,
äiåëåêòðè÷íà ñïðèéíÿòëèâiñòü çàëèøà¹òüñÿ ñêií÷åí-
íîþ. Ðiçíi ìîæëèâi ÷àñòêîâi âèïàäêè ìîäèôiêàöi¨
ìîäåëi (íàÿâíiñòü àáî âiäñóòíiñòü òóíåëþâàííÿ) îïè-
ñóþòüñÿ îòðèìàíèìè ôîðìóëàìè àâòîìàòè÷íî. Ïiä-
òâåðäæåíî óçãîäæåíiñòü ïîâåäiíêè òåðìîäèíàìi÷íèõ
ôóíêöié iç âèìîãàìè òðåòüîãî íà÷àëà òåðìîäèíàìiêè.
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THERMODYNAMIC FUNCTIONS OF DE GENNES MODEL
IN THE SELF-CONSISTENT FIELD APPROXIMATION
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The thermodynamic functions of de Gennes model are calculated on the base of free energy in
the self-consistent �eld approximation. The analysis of their asymptotic values in low and high
temperature limits also the behaviour in the neighborhood of ferroelectric phase transition point
are done. It is shown that entropy and speci�c heat in the self-consistent �eld approximation
satisfy the third principle of thermodynamics.
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