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Вычисление поляризации в кристаллах, в отличие от систем конечного размера, сталкивается с рядом 

трудностей, связанных с неоднозначностью выбора элементарной ячейки, а также фаз одночастичных функций. 

Одним из эффективных способов решения этой проблемы является использование базиса функций Ваннье, для 

которого выражение для поляризации может быть записано как 
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где  - объем элементарной ячейки, 
ion

i
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iZ R - заряд и положение ионов,  nr  - центр функции Ваннье [1]. 

Выражение (1) является эквивалентным выражению, полученному в рамках квантовой теории поляризации [2] 

и допускает возможность прямого расчета поляризации после определения набора функций Ваннье. 

Целью настоящей работы является исследование электронной структуры кубической и тетрагональной 

фаз кристаллов BaTiO3, PbTiO3, KNbO3 и определение спонтанной поляризации. Вычисления проводились в 

локальном приближении теории функционала плотности c использованием первопринципных 

псевдопотенциалов и базиса double-ζ псевдо-атомных орбиталей [3]. Для расчета функций Ваннье 

использовался метод [1]. В качестве примера на рис.2 приведена зонная структура кубического PbTiO3, а также 

функции Ваннье. Значение поляризации для тетрагональной фазы PbTiO3, полученное с помощью (1), 

составляет 0.900 С/м
2
 и хорошо согласуется с результатами других работ: 0.888 С/м

2 
[4], 0.936 С/м
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рис.1 Зонная структура кубической фазы PbTiO3  и функции Ваннье (б-д) для различных способов  

выбора групп зон. 
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