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!"（#$% & ! ’(! ）)* 中组分调制诱导的不寻常的铁电相!
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摘! 要! ! )*（+,’ - ! ./!）0"（)+.）是一种重要的钙钛矿结构铁电固溶体，在其准同型相界处发现单斜相引起研究

的热潮1 文章报道了作者最近对沿着［’$$］赝立方方向组分调制的 )+. 体系的铁电性质的研究结果1 发现组分调制

导致极化偏离调制方向，在准同型相界附近诱导出新型的铁电三斜相和 2 型单斜相，以及极高的机电特性1 证明偶

极相互作用是导致以上行为的主要微观机制1
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! ! 自从发现 GD./0" 的铁电性质以后，具有钙钛矿

结构的 5G0" 型材料就被人们广泛研究，而其中的

5 位或 G 位被两种或两种以上的离子占据的复合钙

钛矿结构材料更是多年来铁电研究的重点1 原因是

许多复合钙钛矿结构材料是弛豫铁电体，具有与普

通铁电体完全不同的介电特性［’］1 它们的机电特性

也比简单钙钛矿结构材料高很多，有很强的应用前
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景［!］" 近几年在这个领域的研究中有两个重要的突

破" 其一是 #$$% 年 &’() 和 *+(,-.［/］成功地生长出较

大尺寸的 &01 2 &3 和 &41 2 &3 单晶（ 弛豫铁电体

材 料 &5（ 06# 7 / 15! 7 / ）8/ ，&5（ 49# 7 / 15! 7 / ）8/ 和

&53:8/ 的固溶体），系统地研究了它们的介电和压

电性能，显示其机电耦合系数高达 $;< 以上，压电

系数比普通铁电体高一个量级" 另一个进展是 #$$$
年 1,+=>’ 等人［?］在锆钛酸铅的准同型相界#）处发

现单斜相，类似的情况也在 &41 2 &3 等弛豫基固

溶体单晶中发现［@］" 在以上进展的激励下，大量相

关的研究已经展开" A=BB’:C+= 等人对 &5（*C;" @15;" @）

8/ 的第一原理计算研究揭示，*C 和 15 的适当排列

可以导致很高的机电特性和不寻常的结构相［D］" 他

们认为这是由于 A 位原子的化合价的差别（*C/ E 和

15@ E ），并相信以上行为在异价的钙钛矿结构体系

中具有普遍性" 而对 &03 这样典型的 A 位是同价原

子的钙钛矿结构固溶体，其组分调制对体系的影响

又是如何呢？

#）很多钙钛矿结构材料可以形成相互无限固溶的复合钙钛矿结构

固溶体，这类固溶体随着组分的变化会从一个晶系铁电相渡越到

另一个晶系铁电相，在这两相之间存在一个有限的转变区域，会

出现很高的介电常数和压电性能" 这个相界称为准同型相界" 长

期以来，准同型相界都被认为是一个两相共存区"

我们最近的一个理论工作探讨了这个问题［%］，

以下就是它的简要介绍" 我们考虑组分调制的 &03
结构" 调制沿着［#;;］方向，3: 的含量周期变化，排

列形式如下：&5（0(# 2 ! " #3:! $ #）8/ 7 &5（0(# 2 ! $ #3:! " # ）

8/，其中的 # 是调制的幅度，! 是 3: 的平均含量" 我

们的研究结果揭示，在准同型相界附近，沿着调制方

向的极化受到明显的压制" 准同型相界出现完全不

同的铁电相：三斜相和 F 型的单斜相" 体系的机电

特性呈现极大的提高" 我们进一步证明偶极相互作

用是其主要机制" 上述现象在同价钙钛矿结构固溶

体的准同型相界附近应具有一定的普遍性"
我们采用了 A=BB’:C+= 等人［G，$］提出的 &03 合金

的有效哈密顿量" 体系的总能包括两部分：平均能量

%’H=，即体系在虚晶格近似下的能量，这部分能量只

考虑了 0( 和 3: 原子的平均效果；虚晶格近似所忽

略的部分则为局域能量 % B,C，很显然，局域能量跟 0(
和 3: 的分布相关" 有效哈密顿的所有参数都是通过

第一原理计算导出" 体系平衡态的性质用蒙特卡罗

方法模拟"
对于无 序 的 体 系，准 同 型 相 界（;" ?%@ I ! I

;J ?$;）是满足 ; I &! ’ &( ) &* 的 K 型单斜相［G，$］

（&!、&(、&* 分别是软模的三个分量，表征极化的大

小）" 但一旦对体系的组分进行调制，准同型相界出

现了完全不同的结构，如图 #（’）所示" 在 ;" ?G; I
! I ;" ?G@ 的范围内，&! 迅速减小，极化的三个分量

不再相等，体系转变为三斜相" 进一步增加 3: 的含

图 #L 最大幅度的调制结果［%］

（’）表征极化大小的软模的三个分量随 3: 含量的关系；（5）压电

系数 +#@ 和 +!? 随 3: 含量的关系

量，! 方向（即调制方向）的极化消失了，体系转变为

F 型的单斜相 4C" 与无序的情形比较，组分调制的

最大的特点就是极化沿调制方向的压制" 体系的结

构相变导致了压电特性的极大增强［ 见图 #（5）］"
这种效果在整个准同型相界区都很明显"

我们发现，偶极相互作用是导致极化在调制方

向受到压制的主要原因" 在平均场近似下，偶极子相

互作用的能量与极化和调制方向的夹角有关，并随

着夹角的增大而单调减少" 极化沿着调制方向时，能

量最高；两者相互垂直时，能量最低" 即沿调制方向

的极化对能量不利" 为了更好地理解这个结果，我们

首先注意偶极相互作用的一个特点：肩并肩排列的

偶极子的能量要比头尾相接排列的偶极子的能量

高" 由于 &53:8/ 和 &50(8/ 的铁电性质不同，组分调

制促使各层的极化随着 3: 含量的变化而振荡" 富含

3: 的一层极化大，另一层极化小" 这种振荡在准同

型相界处开始变得明显，如图 ! 所示" 为了降低偶极

相互作用能，极化大的一层的偶极子更趋向于同极

化小的一层的偶极子肩并肩排列，而同一层内的偶
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极子则头尾相接排列& 从而导致沿调制方向的极化

受到抑制，而且这种抑制随着 ’( 含量的增加和层间

极化振荡加剧（见图 #）而变得更明显&

图 #! 不同 !（’( 含量）下各层的极化

总之，在组分调制下，各层的极化出现振荡& 在

偶极相互作用下，这种振荡导致沿调制方向的极化

受到抑制，从而引发新的铁电相变& 由于层间极化振

荡在准同型相界附近才明显，所以调制诱发的铁电

相变只出现在准同型相界附近& 很显然，以上的分析

具有普遍意义& 由于组成固溶体的各种材料的铁电

性质总会有差别，组分调制同样应能诱发其他复合

钙钛矿结构固溶体在准同型相界处的相变和极高的

机电特性&
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第六届全国光学前沿问题讨论会简讯

! ! 由中国光学学会基础光学专业委员会和中国物理学会

光物理专业委员会主办、中国科学院物理研究所光物理重点

实验室承办的“第六届全国光学前沿问题讨论会”于 #$$" 年

)) 月 )6—)O 日在福建省举行，来自全国科研院所、大专院校

和有关期刊编辑部的 N$ 余位代表参加了会议&
本次会议的相关领域为：激光物理、激光化学、激光光谱

学、量子光学、非线性光学；非线性光学材料、激光材料、纳米

材料的光学性质和光子带隙材料、激光分子束外延；超短脉

冲激光及超快现象、强场物理；新型光学仪器及新型激光、光

探测器；光学在生物学研究中的应用& 会议收到的论文摘要

会前经中国光学学会基础光学专业委员会和中国物理学会

光物理专业委员会联合组织审查，选出 N 篇作为大会特邀报

告、%) 篇作为大会报告，经录用的论文摘要送《 量子电子学

报》杂志汇编成会议论文集发表&
会议由中国物理学会光物理专业委员会主任、中国科学

院物理研究所张道中研究员、中国光学学会基础光学专业委

员会主任、中国科学院物理研究所聂玉昕研究员、天津大学

精密仪器与光电子工程学院王清月教授、上海交通大学物理

系夏宇兴教授、吉林大学物理学院高锦岳教授、北京师范大

学物理系杨国建教授、中国科学院安徽光机所张为俊研究

员、北京大学物理学院龚旗煌教授、浙江大学物理系姚志欣

教授分别主持，报告人分别介绍各自科研工作的最新进展及

成果& 会议报告内容新颖丰富、学术气氛浓厚而热烈& 与会代

表对学术报告所函盖的光学前沿热点研究以及光学科研进

展进行了深入的分析和探讨&
天津大学精密仪器与光电子工程学院王清月教授、北京

大学物理学院龚旗煌教授、上海交通大学物理系夏宇兴教

授、复旦大学物理系钱士雄教授、清华大学物理系张卫平教

授、中科院物理所张道中研究员作大会特邀报告& 王清月教

授作的题为“飞秒激光在光子晶体光纤中传输特性的研究”

的特邀报告，阐明光子晶体光纤的微纳米结构，使其具有许

多传统光纤所不具备的特性：无截止单模传输，色散符号和

数值大小可灵活设计，非线性效应可控等等& 使得光子晶体

光纤在光通讯，激光技术，传感技术，以及物理、化学中都有

着广阔的应用前景，成为当前令人瞩目的一项新新光学技

术& 龚旗煌教授作的题为“时空高分辨飞秒近场光谱学”的特

邀报告，综述国际在飞秒激光和近场光学方面研究的进展并

结合北大研究工作讨论这一系统组合存在的小信号探测、脉

冲啁啾补偿等困难和问题以及应用和发展前景&
此次会议为与会专家和学者提供了学术交流的讲坛，增

强了相互之间的了解，取得了预期的效果，有助于及时了解

和把握全国光学前沿科研领域的最新进展和未来的发展趋

势，对推动国内光学研究的发展将会起到十分积极的作用&

（中国科学院物理研究所! 修淑清）
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