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Структура перовскита (PbZrO3)
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Искажения структуры

Γ (h k l)

M (h+½; ½+k; l)

Tilting

Extinct at h=k

R (h+½; k+½; l+½)

Antitilting

Extinct at h=k

∑ (h+1/4; k+1/4; l)
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Ti4+

ANTIFERRODISTORTIVE



Мягкие моды

• A – (000)

• B – (½ ½ ½)

• O1 - (0 ½ ½)

• O2 - (½ 0 ½)

• O3 - (½ ½ 0)

M3 R25



Параметры порядка в PbZr1-xTixO3
(ЦТС) с x<0.06

Фазовая диаграмма
Набор сателлитов в окрестности М- и Γ- точек

ПОГАСАНИЯ ОТСУТСТВУЮТ!!!

R-point Σ-point



Температурная 
эволюция 
картины 

рассеяния СИ в 
PZT2.4



Существующие противоречия



Возможная динамическая 
природа

Зависящее от 
температуры дифузное
рассеяние не 
наблюдается в 
окрестности точек 
(h+1/2 k+1/2 0) при h=k



Правила отбора для фононных 
мод в М-точке

• 𝐷𝑃𝑏 = 𝑀2′ +𝑀5′; 𝐷𝑍𝑟(𝑇𝑖) = 𝑀3′ +𝑀5′; 𝐷𝑂 = 𝑀1 +𝑀2 + 𝑀2′ +𝑀3 +𝑀4 +
𝑀5 +𝑀5′

• Собственные вектора колебаний 𝑀2′, 𝑀3′ и 𝑀5 направлены вдоль оси Z и в 
плоскости (hk0) наблюдаться не могут

• Дважды вырожденная M5’ – продольная + поперечная, поляризованные в   
x-y плоскости (1 «акустическая»+2 «оптические») 

• Чисто кислородные моды 𝑀2 и 𝑀3 погасают в точках (h+½, k+ ½, l), при 
условии h=k 

• мода 𝑀3 связана с вращением кислородного октаэдра как целого и может 
иметь очень низкую частоту, мода 𝑀2 связана с деформацией октаэдра и, 
как правило, имеет высокую частоту

• Ожидаем:

• При h=k M5’(А) + M5’(О)

• При h≠k M5’(А) + M5’(О)+М3



Наблюдаемость кислородной 
моды в неупругом рассеянии СИ.

• 𝑆𝑙 (𝑸, 𝜔) = 𝐹𝑗(𝑸, 𝒒)
2
𝐺𝑗 𝜔,𝜔𝑗 𝒒 , T

• 𝐹𝐽 𝑸, 𝒒 =  𝑙
𝑓𝑙

𝑀𝑙
𝑸𝒆𝑙

𝑗
𝒒 exp 𝑖𝑸𝒓𝒍 exp −𝑊𝑙 =

 𝑙 𝑏𝑙𝑸𝒆𝑙
𝑗
𝒒 exp 𝑖𝑸𝒓𝒍 exp −𝑊𝑙

• можно ввести эффективную амплитуду рассеяния 𝑎𝑙 = 𝑓𝑙/ 𝑀𝑙

• 𝑎𝑃𝑏~5.6; 𝑎𝑂~2 

•
𝑎𝑂
2

𝑎𝑃𝑏
2 ≈

𝑧𝑂
2

𝑀𝑂
/ (

𝑧𝑃𝑏
2

𝑀𝑃𝑏
) ≈0.11 Т.о. при прочих равных условиях 10% от вклада Pb

• Для нейтронов 𝑎𝑃𝑏 =0.65fm 𝑎𝑂 =1.45fm 

• 𝐺𝑗 𝜔,𝜔𝑗 𝒒 , 𝑇 = 𝑛 𝜔 +
1

2
±

1

2
𝐼𝑚(𝜒𝑗(𝒒))

• При 𝑘𝑇 ≪ ℏ𝜔  −∞
∞

𝐺𝑗 𝜔,𝜔𝑗 𝒒 , 𝑇 ∝ 1/𝜔𝑗
2

• При частоте мягкой AFD моды ниже TA вклад кислородной AFD моды 
может быть равным вкладу ТА моды или, даже доминировать 





Спектры неупругого 
рассеяния СИ

Температурная зависимость квадрата 

частоты антиферродисторсионной моды

𝑇𝐴𝐹𝐷 = 438 ± 5

В кристалле PZT2.4 существует мягкая «кислородная» мода с Тс близкой 
к сегнетоэлектрической критической температуре

Окрестность Γ-точки



Межмодовое взаимодействие I
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Для T-линии (M-R) кислородная 
мода остается выделенной. Для 
всех других ВВ в окрестности М-
точки ДОЛЖНО наблюдаться 
межмодовое взаимодействие 
для исключения пересечения 
мод одной симметрии.



Неупругий отклик в окрестности 
М-точки



Сравнение спектров слева и справа 
от М-точки 700 К
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Сравнение спектров слева и справа 
от М-точки 550 К
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Межмодовое взаимодействие II

Модель переопределена – больше параметров, чем может быть определено из 
формы спектров

В нашем случае: 
ТА мода чисто смещения свинца

AFD мода  

В М-точке = 0



Обработка результатов

Для AFD моды использовалось скейлинговое соотношение:

𝜔𝐴𝐹𝐷
2 𝑞 = 𝜔𝐴𝐹𝐷

2 𝑀 + 𝐷𝑞2 = 𝜔𝐴𝐹𝐷
2 𝑀 ∗ 1 +

𝐷

𝜔𝐴𝐹𝐷
2 𝑀

𝑞2 =

= 𝜔𝐴𝐹𝐷
2 𝑀 ∗ 1 + 𝑟𝑐

2𝑞2

Это соответствует закону Орнштейна-Цернике для восприимчивости

𝜒 q =
𝐴

𝑞2 +  1 𝑟𝑐
2



Сравнение спектров слева и справа 
от М-точки 550 К
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Diffuse scattering
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Inelastic structure factors

FPb всегда действителен и не может менять знак при изменении знака q
FO комплексный и меняет знак при изменении знака q



X-ray Vs Neutrons
X-ray neutrons

(1.5 0.5 0)



X-ray Vs Neutrons






