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ВВЕДЕНИЕ 
KDP ферроэлектрики (сегнетоэлектрики) – 

это изоморфные кристаллы дигидрофосфатов и 
арсенатов калия, рубидия, цезия KH2PO4, RbH2PO4, 
CsH2PO4, KH2AsO4, RbH2AsO4, CsH2AsO4 и их 
дейтированные аналоги. Физические свойства этих 
кристаллов описаны в монографиях [1-5]. 
Установлено, что фазовый переход из пара- в 
феррофазу является переходом типа упорядочения, 
в KDP кристаллах происходит дипольное и 
деформационное упорядочение. В окрестности 
температуры фазового перехода физические 
свойства KDP кристаллов претерпевают особые 
изменения, которые проявляются в виде пиков, 
изломов, скачков, V-образных минимумов на 
кривых температурной зависимости теплоемкости, 
прямой и обратной диэлектрической 
проницаемости, коэффициента теплопроводности, 
степени спонтанной деформации, постоянных 
упругости и т.п. 
 Представляет интерес рассмотрение 
статистической теории KDP кристаллов, объяснение 
и обоснование их физических свойств на базе 
молекулярно-кинетических представлений. 
 
РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

Как известно, кристаллы KH2PO4 обладают 
тетрагональной структурой H22 [2] и при высоких 
температурах находятся в параэлектрической фазе. 
С понижением температуры происходит смещение 
атомов калия K и фосфора P по и против оси c (рис. 
1), формируется ферроэлектрическая фаза. На 
рисунке 1 отмечены стрелками направления 
преимущественных смещений структурных единиц, 
параметры решетки a1, a2, c и межузельные 
расстояния 4321 r,r,r,r     , на которых учитываются в 

расчетах взаимодействия структурных единиц. 
В приближении межатомного взаимо-

действия ближайших атомов методом средних 
энергий в работе проведены вычисления внутренней 
энергии, свободной энергии Гельмгольца и 
термодинамического потенциала Гиббса, зависящих 
от параметра порядка, а также уравнений 
термодинамического равновесия. 

Температурная зависимость параметра 
порядка спонтанной поляризации )T(   
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из которой находим температуру фазового перехода 
(точку Кюри) 0kT . Спонтанная поляризация 

вблизи температуры Кюри изменяется непрерывно, 
но резко. 

Температурная зависимость конфигура-
ционной теплоемкости кристалла C (T) найдена в 
виде 
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Эта зависимость оказалась пикообразной вблизи 
точки Кюри. 

Зависимость параметра порядка от 
напряженности внешнего электрического тока 
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При   0 справедлива приближенная формула 
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Зависимость )E(   проявляет нелинейность с 

повышением температуры. 
Температурная зависимость обратной 1/ и 

прямой  диэлектрической восприимчивости равна 
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Диэлектрическая восприимчивость  при x  0 (T 
 T0) увеличивается до бесконечности. 

В формулах введены обозначения:  и  – 
энергетические параметры, выражающиеся через 
энергии взаимодействия пар ,  = K, P;  k – 
постоянная Больцмана, T – абсолютная температура, 
x – степень деформации. 
 На основании этих формул были построены 
расчетные графики зависимостей )T(  , С(T), 

)E(  , (x), которые качественно согласуются с 

экспериментальными данными. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
 Таким образом, разработанная 
статистическая теория спонтанной поляризации и 
деформации в KDP кристаллах с учетом 
интерпретации фазового перехода 
параэлектрик–ферроэлектрик как типа 
упорядочения позволила выяснить и объяснить 
температурную зависимость параметра порядка 
(характер этой зависимости близкий к переходу 
первого рода), зависимость параметра порядка от 
напряженности внешнего электрического поля, 
обосновать проявление ее нелинейности, выяснить 
особенность температурной зависимости 
конфигурационной теплоемкости, показать, что она 
близка к экспериментальной именно для случая 
фазового перехода, близкого по роду к первому, 
показать, что температурные зависимости прямой и 
обратной восприимчивости таковы, что справедлив 
закон Кюри-Вейсса (линейная зависимость 
величины 1/ от температуры) и вблизи точки Кюри 
выполнимо правило отрицательной двойки. 
 Все выявленные закономерности 
сопоставлены с экспериментальными данными, 
получено качественное соответствие теории и 
эксперимента. 
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 Рис. 1. Элементарная ячейка дигидро-
фосфата калия KH2PO4. 
(а) Тетрагональная структура параэлектрической 
модификации по Весту [6]. 
(б) Орторомбическая структура ферроэлектрической 
модификации по Фразеру [7, 8] (атомы кислорода и 
водорода не показаны). Стрелками указаны 
направления смещений атомов калия и фосфора. 
        - атомы калия К,      - атомы фосфора Р, 
   - атомы кислорода О,   - атомы водорода Н. 


