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Теплопроводность теллурита висмута
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Приводятся результаты исследования теплопроводности вдоль трех кристаллографических направлений
в кристаллах теллурита висмута. Обнаружено, что теллурит висмута имеет низкую теплопроводность,
характерную для стекол и неупорядоченных твердых растворов. При температурах ниже температуры Дебая
коэффициенты теплопроводности зависят от температуры как

√
T, что характерно для неупорядоченных

твердых растворов. Проведен расчет температурной зависимости теплопроводности теллурита висмута
в рамках модели Дебая.

Теплопроводность непосредственно характеризует ан-
гармонизм колебаний кристаллической решетки. Ее
изучение является одним из способов исследования
фононных процессов в кристаллах. В данной рабо-
те приведены результаты изучения теплопроводности
кристаллов теллурита висмута, информация о которой
ранее отсутствовала. Монокристаллы Bi2TeO5 выращи-
вались методом Чохральского [1]. При комнатной тем-
пературе монокристалл теллурита висмута с парамет-
рами элементарной ячейки a = 11.602 Å, b = 16.461 Å,
c = 5.523 Å обладает ромбической симметрией [2]. Для
исследования всех трех коэффициентов теплопроводно-
сти был вырезан образец в форме параллелепипеда раз-
мером 5×7×9mm, грани которого соответствовали трем
главным кристаллографическим направлениям. Исполь-
зовался метод стационарного продольного теплового по-
тока. Измерения выполнялись на разработанной в НПО
ВНИИФТРИ автоматизированной установке TAU-2 [3]
в интервале температур 100−370K. Программное обес-
печение компьютерно-измерительной системы включало
в себя операционную систему ИР и программу управле-
ния аппаратными модулями DCANN [4].
На рис. 1 представлены измеренные коэффициенты

теплопроводности λi (i = 1, 2, 3) теллурита висмута
в интервале температур 100−370K для трех главных
кристаллографических направлений. Все полученные за-
висимости λ(T) в интервале T < 250K подчиняются
закону T3−n, где значение n = 3.5 меньше, чем в слу-
чае рассеяния фононов на точечных дефектах (n = 4),
и больше, чем для рассеяния на цилиндрических дефек-
тах (n = 3) [5]. Низкие абсолютные значения, а также
характер температурных зависимостей коэффициентов
теплопроводности монокристалла Bi2TeO5 ниже 250K
для исследованных направлений согласуются с величи-
нами и поведением коэффициентов теплопроводности
для неупорядоченных твердых растворов. В работе [6]
указывалось на возможность существования структурно-
го разупорядочения в теллурите висмута, обусловленно-
го случайностью в ориентации неподеленной пары элек-

тронов. Можно предположить, что этот же механизм
отвечает и за особенности теплопроводности Bi2TeO5.
При температурах T > 250K теплопроводность мо-

нокристалла Bi2TeO5 имеет более пологий ход, плавно
переходя к участку со слабой зависимостью λ от тем-
пературы, который простирается до края исследуемой
температурной области. Слабая зависимость теплопро-
водности от температуры в твердых телах с низкими зна-
чениями λ, согласно [7], может определяться сильным
ангармонизмом, который обусловливает близость длины
свободного пробега фонона l к размерам элементарной
ячейки. Это напоминает поведение коэффициентов теп-
лопроводности в аморфных телах, когда длина свобод-
ного пробега ограничена средним расстоянием между
атомами или молекулами.
Согласно рис. 1, теплопроводность Bi2TeO5 имеет

малую анизотропию по абсолютной величине, которая
практически не зависит от температуры. В структуре
теллурита висмута тяжелые атомы металлов занимают
узловые позиции кубической флюоритоподобной решет-
ки [2]. Если учесть, что величина l при температурах,
превышающих температуру Дебая, соизмерима (∼ 3 Å)

Рис. 1. Температурная зависимость коэффициентов теплопро-
водности монокристалла теллурита висмута для кристаллогра-
фических направлений [100] (1), [010] (2), [001] (3).
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с расстоянием между этими атомами, можно поло-
жить, что она изотропна. Согласно данным измерений,
приведенных в работе [8], средние значения скоростей
распространения упругих волн в направлениях [100],
[010] и [001], полученные при учете как продольной,
так и поперечных составляющих, равны 2113, 2294
и 2257m / s соответственно. Таким образом, можно по-
лагать, что анизотропия теплопроводности теллурита
висмута определяется в основном анизотропией средних
скоростей звука, а ее слабая степень — изотропностью
длины свободного пробега фонона.
Для теоретического описания температурного хода

теплопроводности на основе соотношения модели Де-
бая [9]

λ(T) =
1

2π2ν

νmax∫

0

hν3τ0
(hν/kT2) exp(hν/kT)

[exp(hν/kT) − 1]2
dν (1)

выполнен расчет зависимости λ(T). Здесь τ0 — время
релаксации, νmax = k2D/h, 2D — температура Дебая
(≈ 250K [10]).
В рассматриваемом приближении время релаксации

определялось процессами рассеяния фононов за счет ан-
гармонизма решетки τa, рассеяния фононов на дефектах
τd и границах образца τb [9]

τ −1
0 = τ −1

a + τ −1
d + τ −1

b . (2)

Подобная оценка величин этих времен релаксации фо-
нонов дана в [11], где

τ −1
0 = DTν2 exp(−c/T), (3)

D и c — постоянные.
При наличии дефектов τ −1

d можно оценить, исполь-
зуя [12], как

τ −1
d = Aν4, (4)

A — постоянная, зависящая от удельного объема, ко-
торый приходится на один атом в ячейке кристалла,
дебаевской скорости звука в кристалле и концентрации
дефектов.
При рассеянии фононов на границах кристалла τ −1

b не
зависит от температуры [12], т. е.

τ −1
b = B = const. (5)

Используя (1)–(5), получаем

λ(T) =
1

2π2ν

νmax∫

0

hν3 (hν/kT2) exp(hν/kT)
[exp(hν/kT) − 1]2

× 1
Aν4 + B + DTν2 exp(−c/T)

dν, (6)

A = 2.1 · 10−40 s3, B = 5.1 · 108 s−1, C = 0.2K, D =
= 8 · 10−18 s / K — подгоночные параметры.

Теоретически зависимость λ(T), полученная в резуль-
тате численного моделирования с использованием (6),
представлена на рис. 2. Как видно из этого рисунка,

Рис. 2. Экспериментальная (1) и рассчитанная (2) темпера-
турные зависимости коэффициента теплопроводности диэлек-
трического кристалла. Кривая 2 получена согласно (6) с ис-
пользованием параметров Bi2TeO5 в кристаллографическом
направлении [100].

рассчитанная кривая совпадает с наблюдаемой экспери-
ментальной зависимостью теплопроводности теллурита
висмута при низких температурах. Заметное расхожде-
ние обнаруживается в области температур выше 250K,
где измеренный коэффициент теплопроводности слабо
зависит от температуры (рис. 2), что может быть обу-
словлено малой величиной длины свободного пробега
коротковолновых акустических фононов по сравнению
с размерами элементарной ячейки и свидетельствует
об отклонении от чисто фононного механизма передачи
тепла [13].
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