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（华盛顿卡耐基研究所地球物理实验室! 华盛顿特区! 56678）

摘- 要- - 运用第一性原理计算预言了在一纯化合物中可由压力诱导出顺序为四方晶 9 单斜体 9 菱形体 9 立方

体的新的相变，而且存在有变形相界面& 在相变区有可与在复杂的单晶固溶体压电材料，如人们期待在机电应用方

面引起革命性变化的 :;（<=7 > ?@;5 > ?）A? 9 :;B)A? 可比的，极大的介电和压电耦合常数& 我们的结果表明变形相界

面和巨压电效应并不需要内禀的无序，并打开了在简单系统中研究这一效应的可能性&
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- - 由于较强的压电效应，:4G0PJS)"4 结构的铁电材

料被广泛应用于医学成像，传感器，以及传动器& 复

合材料 :;（<=7 > ? @;5 > ? ）A? 9 <:;B)A?（:<@ 9 :B）和

:;（C,7 > ?@;5 > ?）A? 9 <:;B)A?（:C@ 9 :B）具有比传

统简单材料高出十倍的压电性能［7］，这一重要发现

使得目前铁电研究领域集中于探索这些材料的物理

机制，模拟搀杂相变，以及寻找新材料& 这类复合材

料都 有 一 狭 窄 的 变 形 相 界 面（I0G#!0"G0#)+ #!*J4
;0’,1*GL，<:T），靠近 <:T 其压电效应最强& 付与

30!4, 提出的旋转电极化矢量理论［5］指出在 <:T
两侧的相具有不同的电极化矢量方向，但是能量极

其接近，因此一较弱电场能旋转电极化矢量方向，导

致相应较大形变&
简单化合物，如 :;B)A? 和 T*B)A?，不存在类似

的 <:T，这是因为它们的正方晶（ "4"G*=0,*(）相和菱

形体（ G!0I;0!41G*(）相的能量差较大& 然而通过基

于电子密度泛函理论的计算，我们发现在低温和中

等强度的压力下，:;B)A? 有类似的 <:T，其物理机

制在于静水压使得正方晶相和菱形体相的能量差减

小，乃至消失& 能量，弹性系数，声子频率，以及介电

常数的计算结果都一致显明了 :;B)A? 在压力下的

相变顺序：正方晶&单斜体&菱形体&立方体［?］&
综合测量到的高温和室温相变，我们提出了 :;B)A?

温度 9 压力相图（图 7），非常近似于另一复合铁电

材料 :;（CG7 9 <B)< ）A?（:CB）的温度 9 :;B)A? 含量

相图& 其 中 单 斜 体（ I0,0+(),)+） 相 是 :;B)A? 的

<:T，分开了正方晶和菱形体两相&
电极化矢量在正方晶，单斜体，和菱形体三相中

分 别 沿 着［ 667 ］，［ 557 ］，和［ 777 ］方 向 ，其 中

6 U 5 U 7& 因而当 :;B)A? 在一定压力下接近单斜体
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图 ’! 45607" 的温度 8 压力相变（6，9，:，; 分别代表

正方晶，单斜体，菱形体，和立方体相）

时，电极化矢量可被极弱的电场改变方向，从而导致

相应形变和压电效应增强- 图 $ 显示了 45607" 的压

电效应系数 ! 和 " 的压力变化曲线，其中正方晶相

的 !’#和 "’#随压力增加，接近单斜体相时最大；菱形

体相的 !"" 和 """ 在靠近单斜体相时也最大，!"" 随压

力增加，但 """却随压力减小- 计算得到的 45607" 的

"’#和 """最大值和复合材料 49< 8 46 及 4=< 8 46
的最优值很相近-

我们的计算结果首次直接证明了旋转电极化矢

量理论，发现了简单化合物在一定条件下也可存在

94> 和极强压电效应- 类似的压力相变在 4=6 中已

图$! 45607" 的电极化矢量 # 和压电效应数 ! 和 " 的压力变化曲线

被观测到- 我们相信这一发现将会增加人们对于铁

电材料在压力下性质研究的兴趣，在基础科学和实

用领域都有意义-
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