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Наличие дефектов сильно влияет на свойства кристаллов, испы

тывающих структурный фазовый переход /СФП// 1 /. Как показали не
давние эксперименты 12 -41, такой дефект, как вакансия иона кис
лорода, значительно изменяет поведение мягкой фононной моды 

в перавекитах SrTi03 • Это объясняется особой ролью кислорода 

в возникновении неустойчивости решетки и СФП ввиду его большой 
анизотроnной нелинейной поляризуемости. Микроскопической при

чиной такой поляризуемости является гибридизация р -состояния 

кислорода и d -состояния переходнаго металла . Для сегнетоэлектри
ческой мягкой моды важную роль играет ~ / р ~· - гибридиза ция, тог

да как для антидисторсионной мягкой моды B ilН<IIOЙ явля ется dc /ра
гибридизация151 . Отсутствие · иона кислорода приводит к локальному 
подавлению этой гибридиз<~ции и, следовательно, к увеличению 

частоты и уменьшению температуры СФП. Таким образом, вакансии 

являются стабилизирующими дефектами в кристалле. 

Изучению влияния дефектов на LФП посвящен ряд теоретических 

работ /см., например/6,7/ /. В настоящей работе нас будет больше 
интересовать динамика решетки дефектного кристалла при СФП, 

которая на основе модельного подхода рассматривалась в рабо-

тах / 8, 9/. Преимуществом такого модельного подхода является воз
можность единого описания термодинамических и динамических ха

рактеристик кристалла, испытывающего СФП, в рамках одной модели 

с небольшим числом подгоночных параметров. В частности, как 

было показано в / 10-12/, СФП в перавекитах типа SrTi03 с мягкой 
модой R25 может быть удовлетворительно описан в рамках модели 

локальной нормальной моды, учитывающей лишь вращения октаэдров 

Ti06 в кристалле. 

Целью настоящей работы является изучение влияния вакансий 

на СФП в nеравекита х типа SrTt03 на основе модели локальной 

нормальной моды, предложенной в / 10/ . При этом появление вакан
сий в элементарной ячейке кристалла рассматривается как возни
кновение дефектной ячейки с параметрами взаимодействия, отличаю
щимися от параметров в идеальном кристалле. 

В следующем разделе формулируется гамильтониан модели крис

талла с вакансиями. В разделе 2 в приближении среднего поля 
получена самосогласованная система уравнений для определения 

частот мягкой моды и параметра порядка. В разделе З опреде

ляются параметры модели и результаты расчетов сопоставляются 

с экспериментальными данными131. Полученные результаты обсуждают
ся в разделе 4. 
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1 . ГАМИЛЬТОНИАН МОДЕЛИ И ПРЕДСТАВЛЕНИЕ ЛОКАЛЬНОй 
НОРМАЛЬНОй КООРДИНАТЫ 

Будем предполагать, что наличие вакансии приводит к образова

нию дефектных ячеек, которые можно описать, вводя оператор про

ектирования t if 181: t 1 е = 1 - ~ f = 1/0/, если ячейка Р - без
дефектная /дефектная/. В перавекитах типа SrTi03 мягкая мода 
R25 связана с движением атомов кислорода в плоскости грани куба, 

и поэтому для описания антидисторсионного СФП достаточно запи

сать гамильтониан,учитывая только эти смещения: 

м f . 1 ~ i,j) ' 
Н = .1.. I _.L u (lk)t.o + - I I Фаf3 (С f ' ; k k ') ua(Pk)u{3(P'k }tif t.e<r 

2 р . 3 а tt 2 lh • P'k '{3 · 1 kat tllдt - 1 
/1/ 

1 (i)4 1 (i)2 2 
+- I d 1 ua(fk)tif +- I d2 ua(fk)uf3(ek)~if' 

4 f kйi 2 r ka"f3i 

где ua(fk) -тепловое смещение иона кислорода с номером k в 
элементарной ячейке ~ . Обозначая оси координат а = х, у, z цифрами 
1, 2, 3, считаем, что ua (fk) = О дл~. а = k. Индекс i = 1(2) при Мр -
массе элементарной ячейки Ф~~у (f,e'; k, k ' ) - гармонической 
матрицы силовых постоянных dc и d2 - ангармонических взаимо

действий ионов кислорода с остальными ионами решетки указывает, 

что они относятся к бездефектным /дефектным/ ячейкам. Полагаем, 

что в элементарной ячейке может быть только одна вакансия в од

ной из эквивалентных позиций. Тогда М 1 е =3m , М2 е =2m 1m
масса кислорода/, и среднее число дефектных ячеек равняется 

среднему числ(: вакансий. 

Следуя 110· 21, введем локальную координату Rл (е), определяющую 
поворот октаэдра относительно оси Л = 1 , 2, 3, с помощью которого 

смещения ua(ek) выражаются по формуле 

1 ... ... ... 
ua (fk) = ----le(k) x (R(f+ k)- R(e))la 

2у' 2ma2 

/2/ 

1 

2у'~ еаkЛ (Rл<f + k) - Rл(О)), 

где еаkЛ - полностью антисимметричный тензор. Вектор е~) имеет 
компоненты е а (k) = a.8ak и определяет расстояние между эквивалент
ными ионами в соседних элементарных ячейках; а - постоянная 

кубической решетки; Rл ( f + k) = Rл (l + ((k)). 

2 

Гамильтониан в представлении RЛ(f) принимает вид 

Н=_!_ I IлU,f',ltete , I)Rл <0RлU') + 
2 е е · л 

+ ..!._ I I v~ .. (f-f ' ,lt0 t e, I)RЛ(f)R (е ' )+ 
2 е е · >.р. • .,... - IL 

+..!_I I Г~ .. (f,e ',ltete , I)(Rл(Y.)- Rл(P ')] 2 (R (0- R (е')] 2 , 

/3/ 

4 ~е · >.р. • .,... fL 11 
где полный нелокальный момент инерции, гармоническая и ангармо

ническая матрицы взаимодействия имеют вид 

Iл(f. Р ' .lte te - 1) = Iл <е. Р ' )- /',. Iл и. е · . 1 tptp · 1 ), 

v>.p.(U-P ' , ltety-1) = v>.p.(P- f ' )- /',.v>.p.(P-f', ltytp-1), 

Г>.p.(e,P',tete,l) = ГЛр.( ~ .Р ' )- /',.Г>.p.(P,P ' ,\tptp . l). 

/4/ 

Здесь Iл(Р· Р') , v>.p. (Р- Р ' ) , ГЛр. (Р, Р ') - величины, описывающие 
идеальный кристалл; они имеют такой же вид, как и в работе / 10 / , 
Изменение момента инерции, гармонической и ангармонической мат

риц взаимодействия за счет дефектов определяются функциями 

/',.1 л· /',.v>.p., /',.Г Л,t : 

/',.lл(Р , о · , ltytp , !) = f2 ~ еа2kл~ !t2P( 8pp·- 8r:P+k) + t2P,(8P,P ' - 8P; P-k )] ; 

1 ( 12) 
Лv>.р. (P-P ', \'pty · O =s I I eakЛe{3k'11 \/',.Фaf3(k, k ', P-P}[t 2f1 -t2y, ) + 

m kk' а{З 

+ t r (1- t r )J + /',.Ф0f32 \k. k', r-r ·- е +е Ht" <1-t r· , ) + 
2 ' 2 а lr. lr. ' 2r-k 2 -k 

+ ~p:...k ' (1- t2P-1r. )] - /',.Ф~~rk, k', р_ Р '- ek) [ t2P-k (1- t 2Р') + 

(12) . 
+ l:z p· (1- t2P-k )] - /',.фa{3tk, k', е - Р ' + ek,) [ t2o(1 - ~P'-k' ) + t2P'-k ,(1- t2f)] 1 

1 (22) 
+ -8 I I еаkЛ ealr.'" (/',.Фа{З ( k, k ', р- о ') t2Pt2p ·+ 

m н' а{З г 

/5а/ 

+ /',.Ф:~><k. k •• r- r·- е"+ е". н2Р-k t2f '-k'- /',.Ф~;> (k, k', ~-е · - ek )t2f-k t2е ·
/5б/ 

(22) ' /: ) 1 . 
- /',.фа{З (k, k; р-е + "'k ' t2f t2f'-k ' ' 
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1 
ы~ .. (Р., e',lte~- !) = -1- l !о~ .. дг) е 4 

\ + 
''t' 6 ka ''f< аkл 

+ 2(1- о~ .. )д Г2 l e2k,e{32k 1 _!_ (t2..»P, е k +~"~Е ' E-k ), 
"t' {3(-#а) а л /L 2 Г , + 1 , 

дФ~~>(k, k : r- r1 = Ф~~k k ',У- е-> - Ф~~t k,k ',е- Е'>, 
/5в / 

(22) (12) ' (22) 
дФa{J(k,k',f-e ')= Фa{J(k,k', f-f )-Фa{J(k,k', f-f') , 

-2 (1) (2) 
дГI 2 = (2m) (dl 2 - dl 2). 

' ' ' 

Таким образом, в принятую модель помимо параметров, описываю

щих динамику R25-моды в идеальном кристалле, входят величины, 

относящиеся к дефектным ячейкам, которые также считаются под

гоночными параметрами. 

2. С ВОБОДНАЯ ЭНЕРГИЯ И УРАВНЕНИЯ ДЛЯ ПАРАМЕТРА ПОРЯДКА 

Для оп ределе ния свободной эне ргии системы воспользуемся ва 

риационным методом Боголюбова 

Fl = Fo +<Н - Но >о, Fo =-TlnSpe-Ho/T . ! 6! 

где пробный гамильтониан 

н0 = -l- 1 1 Iл(ЕР ')Rл(ОRл(Е') + 
2
1 1 l Фл Щ')Rл(Е)R (f ' ) ; /7 / 

G ЕР' л РР ' л/L /L /L 

здесь Ф~w. (е, е') - вариационный параметр, определяющий псевдо

гармонич~скую частоту к ритической моды в приближении среднего 

поля для дефектов. Усреднение < ... >0 выполняется с гамильтониа

ном /7/. 
В приближении среднего поля для дефектов усредненный гамиль

тониан <Н- Но> о после фурье- преобразования принимает вид 

1 . 
<Н-Н0 >0 = 2 1 (1л(q,n)-Iл(q)] < Rл(q)Rл(-q) >0 + 

qЛ 

1 
+- l [v~ .. (q,n)- Фл (q)] <Rл(q)R (-q)> 

2 q/LЛ "t• /L /L 
+ 

1 +- l l Гл (q
1 
... q ,n)<R,(q

1
)R,(q

2
)R (q )R (q 4 )>, 

4N q ••• q л /L /L 4 1\ 1\ /L 3 /L 
1 4 

4 

!81 

где 

1 3 
I Л ( q , n ) = -

4 
( 1 - ~ ) ( 2 + cos q Л . а - l cos q . а ) , 

/L = I ... ... /L ...... 

( ) 1 ~ ( -q~ k i q ~ v~ .. q , n = - l ~ еаkЛ e{Jk' 1 - е ) ( 1 - е k ) х 
' 't' Sm k k' а{З /L 

х [Ф~J)( kk' , q)- 2n ( 1- n) д Ф~~) (kk : q)- n2 Д ф~~)(kk ', q )], 

/8а/ 

/8б/ 

1 ...... ...... ~ -+ . ............ 

Г, ( q •.. q ,n) = - д (q 1 +q +q + q )l e•qf Г, (q,n) х 
"/L 1 4 N 2 3 4 о "/L 

...... ...... ...... .... ...... ...... q (. ...... ..... 
е . " . Р • Р 

х О- e4'~I )(1 - e-•q2L ) ( 1- e-•q3 .)(1 - e-•q4 ), 
/8в/ 

1 
Гл/L(q,n )= 16 [Г1 (n)oл/L l cosqa · a+2(1 -oл/L)Г2 (n)cosq0 . a], 

аД (о;, л./L). 
/8г/ 

г) 2 (n) = г) 2 - n . д г) 2 и n = < t 2е > - средняя концентрация 
дефектов , равная конЦентрации вакансий. 

Структурный переход в точке <iн=(277/ а) (1/2, 1/2, 1/2), обус
ловленный конденсацией моды R 25 , характеризуется трехкомпонентным 
параметром порядка, который можно связать со статическими по
воротами октаэдра ТiО6 ,т.е. ... ... 

. р 

< Rл (Р)>0 = Ал е • q R~ /9/ 

или 

1 
Ал = --= < Rл(qR) >o. 

y'N 

Представляя Rл( q) в виде 

Rл (q ) = < Rл (q) > д (q - qR) + rл (q) 

и вводя корреляционную функцию 

Dл/L(q) = < rл(q) r/L (-q) >o, 

для выражения /8/ получим 

<Н- Но>о = Ео + V2 ( Dл/L) + V4 ( Dл/L) 

/10/ 

/11/ 

/12/ 

/13/ 

здесь статистическая энергия Е 0 и 
вид 

флуктуац ионные части имеют 

2 
-Е N о 

2 4 2 2 
= w ( n) + Г1 (n)l Ал+ Г2 (n) l АлА. 

R Л Лj /L /L 

V2 ( Dл) = ~ l [vл ( q, n)- Фл (q)] Dл (q), 
/L q/LЛ J.t /L /L 

/13а/ 

/13б/ 
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2 
V4 (D~)=4 ~ [Г~ .. (О,n)-Г: (q,n)] [АлD (q) +2А,А D, (q)]+ 

,.,... q~ ,.,... "/1 1Ц1 1\ р. "/1 
/1Зв/ 

+ .L ~~Гл (qq ' , n)[DЛЛ(q)D (q')+2D. (q)D~ .. (q' )], 
N Лр. qq ' р. р.р. лр. ,.,... 

где 

Гл 11 (qq', n) = Гл 11 (О, n)- Глр.<q. n) + rд 11 (q-q ' , n)- Гл,.,. (q ', n). /14/ 

2 
Гармоническая частота ы 6(n). зависящая от концентрации дефектов 

n, определяется формулои 

(U 
2 (n) = ы2 - 2n(1- n) (ы2 - ы2 ) - rr (ы 2 - ы2 ) • /15/ R OR OR 1 R OR 2R 

где 

2 - 4 ~ 
ыОR - ka 

2 - 4 ~ 
ш2R - ka 

( 11) 
~ Ф f3 (k, k ', qR)' 

k'f3 а 
(22) ' 

~ ф f3 ( k, k • q ) • 
k'f3 а ~ 

(\2) ' 
ы2 = 4 ~ ~ Фaf3(k, k, qtt>, 

IR ka k'f3 

Пользуясь условием стационарности свободной энергии 

д F / дD, (q), находим уравнения для динамической матрицы 
1 "Р. 

ф~ (q, n) = vл,.,. (q, n) 
2 

+ о Л [ 3 Г1 (n) А Л ~ у а (q) + 
11 а~Л 

2 
+ 2Г2 (n)y0 (q) ~ А) + 4(1- 8л >г; (n) У., (q) АлА + 

v ~Л р. и 11 

+ ~ ~ [8Лр. ~ ГЛ,.,.<qq ', n)D
1
,

1
, (q' ) + 2 rл_,.,. (qq', n) Dлр. (q ' )l, 

q 1' 

1 
где у (q) = - (1- cosq - а). 

а 2 а 

/16/ 

/17/ 

Частота самосогласованных фонанов определяется при диагона

лизации этой матрицы 

2 f3 
n Л (q, n) = ~ '1 (q) ф f3 (q, n) е л (q). 118/ 

а{3 а 

e~(q) - полный и ортанормированный базис векторов поляризации. 
Корреляционная функция в этом базисе имеет вид 

а f3 
е л (q) ел (q) nл (q, n) 

D f3(q, n) = ~ cth----
a Л 2Пл(q,n) 2Т 

/19/ 

Для мягкой моды R25 получим уравнение 

2 2 2 а 
ПЛ(q ,n)=ыR(n)+3Г1 (n)f2Aл+ ~ Dлл(Т)] + 

R а~Л 
2 8 

+ 2 Г2 (n) ~ { А + D (Т)] , ( 8 ~ Л, р. ) ; 
,.,.~л ,.,. р.р. 

/20/ 

6 

1 

1 

здесь использовано обозначение 112/ 

а 1 
~(Т)=-~ у (q)DЛ (q). 

N q а р. 
/21/ 

Уравнения для равновесных значений параметра порядка получим 

из условий минимума свободной энергии 1 12/ . 

Ал 1 ы~ ~n) + Г1 (n)[2А
2л + 3 ~ Dал(Т)] + 

а .f. Л 

2 8 8 
+ 2Г(n) ~ [А + D (Т)]\+ 4Г2 (n) ~ А DЛ (Т)= О. 

2 р.,f.Л 11 Р.Р. р.~Л р. р. 

/22/ 

Уравнения /19/, /20/ и /22/ составляют самосогласованную 
систему уравнений для определения зависимости мягкой моды и тем

пературы СФП от концентрации дефектов. 

Выше температуры СФП Т >TR система находится в кубической 

фазе, где Ал = О и все компоненты корреляционной функции одина 
ковы. Частота мягкой моды трехкратно вырождена: 

2 2 
П Л ( q R' n) = - 1 ы R (n) 1 + 2 Г (n) D Л ( Т) , /23/ 

где Г(n) = 3Г1 (n) + 2 Г2 (n). 
При Т < Т R система находится в тетрагональной фазе, когда 

только одна из компонент параметра порядка А л отлична от нуля . 

В этой фазе вырождение час тоты мягкой моды частично снимается: 

2 2 
П 1 ( q Н' n) = 4 Г1 (n) А , 

2 ' 2 n2 , 3 (qн• n) = 2[ Г2 (n) - J 1 (n)] А + 2[ 3 ~ (n) - Г2(n)][~ (Т)- D1 (Т)], 
/24/ 

где параметр порядка определяется из уравнения 

2 2 2 Г1 (n) А = 1 ы (n) 1 - 6 Г (n) D (Т) - 4 Г (n) D (Т). 
R 1 1 2 2 

/25/ 

3. СРАВНЕНИЕ С ЭКСПЕРИМЕНТОМ 

Для решения полученной в предыдущем разделе самосогласованной 

системы уравн~н ий и с равнения теоретических результатов с экспе

риментами 12·31 воспользуемс я приближением типа среднего поля 1 111 

при вычислении корреляционной функции /19/, /21/; 

0л (Т)::: 1... ~ - -1 - cth Пл(q) 
N q 2Пл(q) 2Т 

1 nл (Т) 
::: - - -- сth--

2Пл(Т) 2Т 
/26/ 
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где в /19/,/21/ мы приняли ya(q):::ya(qR) = 1,e~(q)~e~(q )=8>.а 
и ввели среднюю по спектру частоты фонанов R 

2 2 2 
Пл(Т) = Пл(qн, n) + о (n), /26/ 

где 0
2
fu) имеет смысл полуширины фононной зоны. В этом прибли

жении самосогласованная система уравнений в кубической фазе при

нимает вид 

2 У (1 - nf3) v 2 2 
v (t)=-(1 - nЛ)+-fi-------cth-, v =v +f (1-na), 

R v 2Т R о 
/27/ 

где введены безразмерные величины 

2 2 2 
2 Пн Пл (t) Го По т 

v =-- v2 =----,у = ------- • f = ----- • t = -..----
R 1 ш2 1 ' 1 ш2 1 

1 ш~R 1312 
1 ~~ ..; 1 UЬ2нl OR OR 

/28/ 

и, согласно /4/, /5~ принята следующая линейная зависимость па
раметров модели от концентрации дефектов: 

2 2 2 2 
шR = ш0 R(1- nЛ), Г(n) = Г0 (1- {3n), О (n) = 0 0 (1- na). /29/ 

Температура СФП находится из условия v: (t) =О . 
Для определения параметров модели у0 , f

0 
идеального к рис тал

ла и параметров Л, а и {3, описывающих влияние дефектов, вос
пользуемся экспериментальными данными/3/. В области высоких тем
ператур v:(t) линейно зависит от t, что позволяет получить 

d v 
2(t) 2у0 ( 1-{3n) ; ; 

соотношение .:.:..н;:: ~ ------- . Согласно 3 при n = О находим 
d t f

0 
( 1 - an) ' 

/ 9/ 
2y

0
/f0 = 0,48. Независимо оценивая параметр fo "';19 /см. /, 

получаем у0 "'2,4. Параметр Л выбираем, согласно 2 , Л=О,З45/%/-~ 
Коэффициенты а и f3 находятся из наклона кривых v (t) при n * О 
в области высоких температур и значения частоты v~ /t = 0/ для 
n i 2,24%, что дает а ~ 0,025 и f3 = 0,05. Результаты расчета 
Пн(Т , n) и Те (n) с этими параметрами представл:ны на рис, 1 и 2 
соответственно. Отметим, что Tefu) имеет линеиную зависимость 

от n лишь в высокотемпературном приближении /пунктирная линия 

на рис.2/, которое и было использовано в/3/ при обработке экспе
риментальных зависимостей П~(Т, n). Более последовательный учет 
температурной зависимости частоты мягкой моды при Т~ О, соглас
но уравнениям /27/, приводит к нелинейной зависимости Tefu) 
iсплошная кривая на рис.2/. Меньшему значению концентрации 
ne ~ О, 9% соответствует Те"' О, вместо ne"' 2%, полученного в /3/. 
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1. !2~ ,103см-2 Те (n), К 

3 

! 1 ~~ 
'\ 

' SOL \ ''i, 
'\ 

2 

' ' ' ' ' ~ 
о 1 n о/ 

1 о --200 зоо о 100 
Т, К 

Рис.\. Температурная зависи

мость частоты мягкой моды 0 2(n) 
от концентрации вакансий: IR
n = О; 2 - n = 1 , Об% ; 3 - n 
= 2,24%. Сплошные кривые -

1 расчет; точка - эксперимент 31• 

Рис.2. Зависимость температуры 

структурного фазового перехода 

Tefu) от концентрации вакансий 
n / %/. Сплошная кривая - расчет; 

пунктир - высокотемпературное 

приближение; точки - экспери

мент/3/ 

4. ОБСУЖДЕНИЕ 

Предложенное в настоящей работе обобщение модели локальной 
нормальной моды/IО/ при учете вакансий кислорода в кристаллах 
типа SrTi0

3 
позволяет с помощью небольшого числа параметров 

удовлетворительно описать экспериментальные результаты, пред

ставленные в работах /2--4/ . При этом достаточно хорошо воспроиз
водится как температурная зависимость частоты мягкой моды П~(t) , 
так и ее зависимость от концентрации вакансий n /см. рис.1/. 
На основе развитой теории проведено также уточнение зависи

мости температуры фазового перехала Те (n) /рис. 2/. В соответ
ствии с качественными оценками в 31 показано, что наиболее силь
но вакансии влияют на частоту неустойчивой в гармоническом при
ближении моды R

25
: ш ~ = w0

2R (1 - 0,345 -n). Средняя частота фононое 
0 2 (n) = Пi (1 - 0,025 . n) и эффективное ангармоническое взаимодей
ствие Гln) = Г0 (1 - 0,05 · n) значительно слабее зависят от кон
це нтрации вакансий n, что подтверждает выводы работы /3/ об оп
ределяющей роли кислорода в возникновении неустойчивости и СФП 

9 



в кислорадосодержащих кристаллах. Значительный интерес nоэтому 

представляло бы nроведение nодобных эксnериментов по влиянию 

вакансий на СФП в перавекитах другого тиnа: KMnF3 , СsРЬС13• 
Отметим, что nриведенные выше линейные зависимости парамет

ров модели от концентрации вакансий n в nриближении среднего 

nоля сnраведливы лишь в области малых концентраций, когда взаимо

действием дефектных узлов в решетке можно пренебречь. Численные 
значения nолученных коэффициентов также допускают некоторую ва

риацию их без существенного ухудшения согласия с экспериментом. 

В частности, доnолнительный учет взаимодействия мягкой моды R
25 

с деформа~ией кристалла nриведет, как и в случае идеалього 
кристалла 11 1, к оnределенной nеренормировке этих коэффиц~ентов. 
Кроме того, учет дисnерсии частоты мягкой моды nри выч7слfнии 
корреляционной функции /26/, как это было nредложено в 12 , так
же nриведет к некоторому изменению параметров модели и зави

симости Те~) /рис.2/ в квантовой области низких темnератур. 
Влияние вакансий на динамическую восnриимчивость решетки и, 

в частности, их роль в образовании центрального nика предпола

гается рассмотреть на о~нове развитой модели в отдельной работе. 

Авторы благодарят А.Ю.Дидыка за nомощь в проведении числен
ных расчетов. 
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Плакида Н.М., Насрулоев Х. Р\7-84-378 

Влияние вакансий на структурньШ фазовьШ переход в SrTi03 

Рассмотрена динамическая модель структурного фазового 

перехода с мягкой модой R2s на границе зоны Бриллуэна с учетом 
вакансий ионов кислорода в титанате стронция. Получено удов

летворительное согласие с экспериментом по рассеянию нейтронов 

для температурной зависимости частоты мягкой моды и температу

ры перехода от концентрации вакансий. 

Работа выnолнена в Лаборатории теоретической физики ОИЯИ. 
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Structural Phase Transition in SrTiOз with Vacancies 

А dynamical model of structural phase transition with 
the zone-boundary soft mode R25 in strontium titanate with 
oxygen vacancies is considered. А satisfactory agreement with 
experiments on neutron scattering for the temperature depen
dence of the soft mode and the phase transition temperature 
for different vacancy concentrations are obtained. 

The investigation has been performed at the Laboratqry 
of Theoretical Physics, JINR. 
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