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Tom tat

Céu triic xody phan cuc don trong soi nano cé thé duroc st dung dé luru triv di liéu cho bd nhé truy cép ngéu
nhién khéng méat di liéu khi ngat nguén (NVFRAM hodc FRAM). Tuy nhién, & kich thuéc nano, bién dang co
hoc hodc khuyét tat hinh hoc (vét nit) cé thé 1am anh huéng dén xoay phéan cuc va né ciing la mot trong
nhitng nguyén nhén lam gidm tudi tho ciing nhw do tin cdy cta thiét bi. Trong nghién ctru nay, phuong phap
mé phéng nguyen tr st dung ham thé ndng tuong tac trén co s¢ mé hinh vé-16i duoc lwa chon dé khéo sét
anh huwéng cta bién dang, vét nit va sai léch vach mién phén cyrc (domain wall - DW) dén xody phéan cuc don
trong soi nano PbTiOs (PTO). Két qua thu duoc chi ra rdng xody phan cuc cé thé bj triét tiéu hodc xuét hién
thém tay thudc vao vi tri va kich thuéce cla vét nit. Sai léch vi tri DW lam thay déi kich thuéc va hinh dang cua
xo0dy. Bén canh d6, duéi bién dang co hoc dé I6n phén curc ctia xody téng khi chiu kéo va gidm khi chiu nén.
Déc biét, & bién dang nén Ién (10%), xody bi phé vé.

T khéa: PbTiOz, m6 hinh vé-16i, xody phan cyc, sgi nano sat dién
Abstract

The single polarization vortex structure in nanowire can be used to store binary data in Non-Volatile
Ferroelectric Random Access Memories (NVFRAM or FRAM). However, at the nanoscale, mechanical strains
or geometry defects (cracks) can affect the polarization vortex and they are one of the reasons for reducing the
service life as well as the reliability of the device. In this study, the atomic simulation method using the
interactive potential function based on the core-shell model is selected to investigate the effects of strain,
cracks and domain wall deviations (DW) on the single polarization vortex in PbTiO3 (PTO) nanowires. The
results obtained showed that the polarization vortex can appear or disappear depending on the position and
size of the crack. Deviations in the DW position make the polarization vortex change the size and shape.
Besides, the magnitude of the vortex investigated increases under tension strain and decreases under
compression strain. Especially, in large compression strain (10%), the vortex can be disappeared.
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1. Giéi thiéu

Vit liéu gbm sit dién ABO; (A = Sr, Ba, Pb va
B =Ti, Zr) nhu PbTiO3, BaTiOs, SrTiO3 dang dugc sir
dung rong rai trong cac linh kién dién tir nhu bo nho
truy cap ngau nhién khong mat dir liéu khi ngit ngudn
(NVFRAM hoidc FRAM) [1], cam bién (sensor) [2],
bd chuyén dbi dién (transducer) [3]. Trong nhém vat
lidu sat dién nay, PbTiOs (PTO) la mot tmg vién tiém
nang cho cac ung dung ndi trdi, da dugce nghién clru &
cac quy mo kich thuéc khac nhau [1], [4-10] va hién
nay dang dugc quan tam nhiéu ¢ kich thudc nano mét.
O kich thu6c nano mét, s0 nguyén tir trén bé mit chiém
ti 1& dang ké so véi tong s6 nguyén tir, vi vay tinh chat
co 1y khac biét voi dang khéi [11].
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Dia c6 mot s6 nghién ciru khao sat anh huong vé
kich thudc hinh hoc cua vét lidu dén phéan bd phén cuc
sat dién [4-10]. Theo chimg minh cia Y. Su va céac
cong su [4,5], khi kich thudc vat liéu thu nho dén c&
nano mét (khoang dudi vai chuc nano) thi dong phan
cuc hinh thanh cac xody. Bén canh do, anh hudng cia
bé mat tu do ctia vat liéu dén do 16n va dong xody phan
cuc cling dugc phan tich [5,6]. Mac du c6 khong it cac
tac gia tap trung vao nghién ctru ¢ kich thudc cd nano mét,
tuy nhién, dén thoi diém nay, nhiing khao sat lién quan dén
anh hudng cua khuyét tat hinh hoc (cu thé 1a cac vét nit)
dén xo4y phan cuc cia sgi PTO van chua dugc xem xét.

Nhu chiing ta di biét, phuong phép tinh toan
nguyén 1y dau (ab initio) dua trén 1y thuyét phién ham
mat d6 (DFT) [12] duoc st dung phd bién dé khao sat
tinh chét cua vat lidu. Py 1a mot cong cu md phong
manh va cho két qua tin cdy. Phuong phéap nay thudng
4p dung cho mo hinh khéi str dung diéu kién bién tuan
hoan dya trén mot 6 mang don vi. Tuy nhién, khi mo
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phong cac cau trac tiém can kich thude thyc nhu tim
mong nano, soi nano, khéi lugng tinh todn va thoi gian
tinh toan ting dang ké. Pé khic phuc nhiing han ché
trén, phuong phap ti uu héa cau triic nguyén tir dwa
trén mo hinh vo - 13i [13,14] duoc lya chon. Uu diém
cua phuong phap la cho phép mo hinh tinh toédn 1én toi
hang nghin nguyén tt, ti€ém can kich thudce thyc, trong
khi d6 phan cyc cua vat li¢u dugc tinh toan dya trén
thay déi cua vi tri nguyén tir van dugc dam béo.

Trong nghién ctru nay, anh huong cua bién dang
don truc (theo phwong Oz), khuyét tat hinh hoc (vét
nut) va sai 1éch vi tri ciia vach mién phan cuc (DW)
dén xo4y phan cyc don trong soi nano PTO duoc khao
sat. Cac két qua thu dugc chi cho thdy vét nut co thé
lam bién d6i hinh dang xo4y. Hon thé nira, trong mot
s6 trudng hop, n6 ¢6 thé 1am mat xody. DW ciing xay
ra twong tu, sy di chuyén cia DW c6 thé 1am thay d6i
hinh dang xody. Trong truong hop dédc biét, hai xoay
¢6 thé hinh thanh khi DW di chuyen qua léch vé mot
bén. Cac két qua nay 1a nhimg khuyén céo hiru ich, nd
ciling 1a mot trong nhiing chia khdéa quan trong trong viéc
nang cao tudi tho va chét lugng phuc vu ctia thiét bi.

2. Phuong phap tinh toan
2.1. Phén cuec sit di¢gn

Phan cyc dién 1a hién tuwong xdy ra & mot s6 vat
liéu c6 cau trac tinh thé khong d6i xting nhu PTO,
BaTiOs (BTO). Phan cyc ty phat c6 thé xuét hién khi
khong co dién truong ngoai [15,16].

Khai niém st dién la chi nhom vat li€u co tinh
chét phan cyuc dién ty phat. Nhom vat li€u nay khong
chua st nhung n6 muon khai niém sat trong nhém cac
vat lidu c6 tinh chat tir ty phat.

Vit liéu sat dién PTO co6 dang tinh thé tir dién
(tetragonal) v&i cac thong sb mang a = 3,878 A;
¢=4,069 A nhu minh hoa trén hinh 1a, duoc lya chon
1a d6i tugng cua nghién ciru.

Hinh 1(b) minh hoa m6 hinh v6 - 16i. Trong mé hinh
nay, gia thiét mdi nguyén tir dugc ciu tao gom hai phan:
phan vo va phan 16i [13]. Phan vo dugc mo ta twong tmg
voi dam méy dién tir co dién tich 1a g., phan 16i trong tmg

14 hat nhan nguyén tir co dién tich 1a ¢.. Téng dién tich
cua nguyén tur la:

q=qetqc )]

Phan cuc di¢n dugc hinh thanh khi tim ddm may
dién tor khéng trung V(:)’i tdm hat nhan. DY phan cuc
trong 6 don vi PTO c6 the x4c dinh theo cong thuc [17]:
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Hinh 1. M6 hinh cdu tric mang tinh thé PTO: (a) Cu tric

6 mang don vi cia PTO; (b) M6 hinh v6 - 16i.
2.2. M6 hinh sgi nano PTO

Hinh 2 minh hoa mé hinh cua s¢i nano PTO mo6
phong véi tiét dién 20x20 6 don vi tuong tmg véi
kich thude 1a 7,756 nmx8,138 nm theo cac phuong x
va z. Diéu kién bién tuan hoan dugc ap dung trén ca
ba phuong x, y, z ciia mo hinh. D¢ tranh anh huong
ciia diéu kién bién tuan hoan theo phwong x va z,
ving chan khong dugc thiét 1ap véi chidu day bang
6 1an thong s mang theo cac phuong twong tng.

Mo hinh dugc xdy dung gém hai mién phan cuc
180° (mién 180°) nguoc chiéu nhau theo phwong z,
kich thuéc mdi mién 1a 10x20 6 don vi. Tuong {ng,
v6i (-P) & bén phai va (+P) bén trai, mot vach mién
180° (180° DW) dugc hinh thanh.
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Hinh. 2. M6 hinh soi nano PTO theo mit cit xz véi mién 180°duoc thiét 1ap ban dau
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Cac thiét 1ap tinh toan dugc thuc hién qua
phuong phap mo phong nguyén tir sit dung ham thé
nang tuong tac gitta vo - 15i [14] thong qua phan mém
GULP [18]. Trén hinh 3(a), két qua tinh toan, mo
phong thu dugc chi cho thdy cic vector phan cuc tao
thanh xody don tir cic mién 180° va mién 90°. Chiéu
phan cuc dugc sip xép tao thanh mot dong khép kin
(chu triic mién khép kin). Két qua nay ciing phu hop
v6i két qua cac nghién ctru trude day [19-22]. Su
hinh thanh cdu tric mién khép kin c6 thé lam giam
dang ké trudng khir cuc vé6i cau tric 180° DW [19].

Hinh 3(b) m6 ta d6 16n phan cyc cua timg 6 don vi.
D6 16n 16n nhét va nho nhét ciia cac phan cuc lan luot 1a
81,0 va 38,5 uClem?, ca hai gia tri déu nhoé hon cuong do
phan cyc trong tinh thé khéi, 86,8 pC/em?[23]. Tai bon
goc cua xody, cuong d6 phan cuc nhé hon ¢ trung tam va
cac khu vye khac. Két qua nay ciing twong ddng véi cc

nghién ciu trudc day [21]. Tu cac ching minh trén,
chiing ta co thé khang dinh, m6 hinh soi nano PTO voi
tiét dién 20x20 6 don vi co du d9 tin cay dé sir dung cho
cac khao sat khac nhau.

Nhur chiing ta d biét, trong diéu kién lam viéc, nhiét
do va tai trong ngoai co thé gy ra cac bién dang khong
mong mudn. Bén canh do, trong qua trinh ché tao, cac
khuyét tat dang vét nirt, cac DW dit khong ding vi tri co
thé xuét hién. Nhimg yéu t6 nay lam anh huong dén kich
thudc va hinh dang xo4y phan cuc. Dé 1am sang t6 nhiing
anh huong trén, cac khao sat dudi day duge thyc hién trén
soi PTO véi tiét dién 20x20 6 don vi.

Hinh 4 minh hoa cac m6 hinh khdo sat, trong dé
hinh 4(a) 14 mé hinh chiu bién dang, hinh 4(b) la mé
hinh véi cac vét nit va hinh 4(c) 12 mé hinh véi
khuyét tat 1éch vi tri 180° DW.
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14 |55.7 |54.2 |56.8 |57.8 |58.5 | 59.0 47.9 |47.3 |51.9 [52.8 |54.9
15 |54.6 |52.8 |55.5 |56.6 |57.1 |57.4 58.2 (49.4 |46.5 |49.7 |54.1
16 |52.7 |50.7 |53.7 |54.9 |55.2 | 55.2 65.4 |59.5 |50.0 [44.8 |51.3
z 17 [49.9 |47.4 |61.2 [52.9 |53.0 | 54.1 67.4 |64.8 |69.1 [49.1 |45.4
18 (45.4 |43.5 |48.8 [51.1 |51.8 66.1 |64.4 |61.9 [56.4 |46.6
19 [39.3 |41.5 |45.8 [49.3 |53.7 |64.1 61.8 |60.7 |57.6 [53.1 |47.9
X 30 |38.5|40.6 |41.5 |44.3 |58.6 |68.5 59.2 (58.0 |55.5 |51.5 |50.7

Hinh 3. (a) Phan bd phén cyc cia soi nano PTO c6 cau tric xody don véi cac mién 90° va 180°,
kich thude 20x10%20 6 don vi; (b) Gié tri phan cyc mat xz (uC/cm?).
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Hinh 4. M6 hinh mt ct cta soi PTO chiu bién dang va cac dang khuyét tat
(a) M6 hinh chiu bién dang kéo va nén; (b) Vi tri cac khuyét tat (vét nut); (c) Khuyét tat 1éch vi tri 180° DW.
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Hinh 5. M6 hinh va két qua phan cuc cua PTO duc'yi‘ bién dang kég, nén theo phuorng Oz: (a) M6 hinh khi bién
dang keo, nén theo Oz; (b) Phén b6 phén cyc ban dau; (¢) Phan bo phén cyc voi bién dang kéo 10%; (d) Phan
bo phan cyc véi bién dang nén 8% va (e¢) Phan bo phan cuc véi bién dang nén 10%.

2. Khio sat anh huéng ciia bién dang va khuyét tat
hinh hoc (vét nirt) dén xoay phan cuc don

2.1. Anh hwéng ciia bién dang

Hinh 5 minh hoa mé hinh va sy phén bd phan
cuc cia sgi PTO vai kich thudc 20x20 6 don vi trong
mit xz dudi bién dang kéo, nén theo phuong Oz. Cic
khéo sat bién dang kéo, nén duogc thuc hién tir 2% dén
10%. Mot cach tong quat, xody phan cuc don bi anh
hudng khong 16n & bién dang nho (< 6%). D6 16n cia
phan cyc ¢6 xu hudng ting dudi bién dang kéo va
giam dudi bién dang nén. Cuy thé, v6i bién dang kéo
10%, xody phan cuc bi kéo dai ra trong khi d6 do 1on céc
phén cyc thanh phan ting, hinh 5(c). Nguoc lai, & bién
dang nén 8%, do l6n phan cuc giam, hinh 5(d). Su tang

111

giam nay, ban chét 1a do sy dich chuyén ciia cac nguyén
tir kéo theo dich chuyén ciia dam may dién tr va tam
nguyén tir. Khi nén dén 10%, cac mién 180°chuyén thanh
mién 90°, pha v& xody phan cuc, hinh 5(e).

Nhu véy, bién dang kéo khong lam anh hudng
dén phuong, chi€u cia xody phan cuyc, ma nd chi lam
thay d6i d6 16n cua phan cyc. Tuy nhién, dudi bién
dang nén 16n (= 10%), xoay phén cuc bi pha v&.

2.2. Anh hwéng ciia khuyét tit hinh hoc (vét nirt)

Hinh 6 m6 ta vi tri vét nut va phan bd phan cuc
thu dugc khi vét nit ¢ tdm. Két qua chi cho thay céc
vét nit ¢ vi tri va kich thudc khac nhau c6 thé lam
xuat hién thém xody va cling c6 thé lam mat xody.
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Khi kich thuéc vét nit ¢ tdm theo phuong x bang
50% chiéu dai cia mau (10a/20a), sy hinh thanh thém
cac xody 1a rd rét. Cac xoay nay ddi xung nhau va
cung chiéu vé6i xoay chinh, hinh 6(c). Su hinh thanh
thém xody nay c6 thé 1 do cac nguyén tir gan vét nut
mat lién két, tao nén hai mién 180° phia trén va dudi
vét niit. Sy xuat hién thém xody nay gay kho khan cho
viéc doc va ghi dir li¢u trong FRAM [20].

O truong hop vét nit theo phuong Oz, xody
phan cyc bi anh huong khéng nhiéu do vét nut chi
lam ting khoang cach giita hai mién 180° ban dau.
Khi vét niit dat dén 50% chiéu dai 180° DW, xody
phan cuc van hau nhu khong ddi, hinh 6(d).

Hinh 7 minh hoa anh huéng cua vét nirt xuét
hién & canh bién dén x04y. Nhin chung, & tAt ca céc Vi
tri, kich thudc ciia vét niit ting anh huong rd rét dén
xoay phan cyuc. Cu thé, khi vét niit & canh bién theo
phuong x (khéng déi ximg) bang 30% chiéu dai cia
mau (6a/20a), hinh 7(a), n6 1am xuat hién thém hai
xo4y phan cuc ¢ hai phia (trén va dudi) ctia vét nit va
nguoc chidu véi xody phan cuc chinh. Hién tuong nay
c6 thé dugc hiéu 1a do vét nit lam lién két mién 180°
ban dau khong con lién tuc, tao ra cac mién 180° riéng
va xody phan cuc duoc hinh thanh trén nhitng mién
méi [24].

Véi truong hop vét nit & canh bén ddi xtng
theo phuong x, két qua chi ra rang xody phéan cyc don
bi pha v& khi kich thude vét nit bang 20% (4a/20a)
chiéu dai miu, hinh 7(b). Hién tugng nay la do vét
nat co kich thudc du 16n pha v& tinh lién tuc & hai
mién 180°ban dau, lam tang truong khur cuc tai cac
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mat bién, tao thanh cac vung co mién phan cuc khac
nhau nhu: mién 180°, 45° xen k& va mién 90°, lam
mét xody phéan cuc, hinh 7(c). Khi kich thudc vét nit
tang 1én 40% tong chiéu dai mau, sé mién 45° giam,
mién 90° gan nhu khong con va thay vao d6 1a mién
180°. Két qua cho thdy co thé thu dwoc mot mién 180°
tir hai mién 180° ngugc chiéu ban dau.

O trudng hop vét nut trén canh bién tai vi tri
180° DW va khéng ddi xtmg theo phuong z xody
phan cyc bi thu hep khi kich thudc vét nit tang. Két
qué khao sat cho thdy, khi chiéu dai vét nit chiém ti
1¢ dén 40% chiéu dai mau (8¢/20¢), xody phén cuc bi
thu hep vé phén c6 DW con lai, hinh 7(d).

Vi trudong hop céac vét nut trén canh bién tai vi
tri 180° DW va dbi ximg theo phuong z, anh huéng
cua no den xody la dang ké. Xoay phan cyc bi co lai
va khi vét nut co tong chiéu dai bang 50% chiéu dai
mau (10¢/20c) xudt hién thém cac xoay phan cyc méi
clng chiéu v6i xody phén cyc chinh, hinh 7(e). Két
qua chi ra ring xody phén cuc bi thu hep vé& tim
(phdn DW con lai) va khi cac vét niit ¢ kich thude
du 16n cac phan mién 180° khong con DW tao thém
cac xoay phan cyc.

2.3. Anh hwong ciia 180° DW

Hinh 8 minh hoa mé hinh va két qua cua khuyét
tat do 1éch vi tri 180° DW cua soi PTO. Téng quat,
x04y phan cuc don co thé bi co lai va hinh thanh thém
cac xody moi tuy thudc vao vi tri sai léch cua
180° DW.

(b) !
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Hinh 6. M6 hinh va két qua phan cuc cia sgi PTO khi vét nirt & tam theo phuong x va z: (a) Mo hinh vi tri vét
nit 6 tam theo phuong x; (b) M6 hinh vi tri vét niit ¢ tdm theo phwong z; (c) Phan cuc khi vét nit co kich
thudc 10ax2c (xz); (d) Phan cyc khi vét nirt cé kich thude 2ax10c (xz).
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Hinh 7. Phan b phén cuc clia mit cét soi PTO véi cac vét nit & bién theo phuong x va z: (a) Vét nut (khong
ddi xtmg) c6 chiéu dai bang 30% tng chidu dai theo phuong x; (b) Vét nit (ddi ximg) c6 tong chidu dai bing

20% tong chiéu dai theo phuong x; () Vét nut (i ximg) c6 tong chitu dai bing 40% tong chiéu dai theo
phuong x; (d) Vét nirt (khong dbi xung) c6 chiéu dai bang 40% tong chidu dai theo phwong z; () Vét nut (d6i
xung) c6 tong chiéu dai bang 50% tong chiéu dai theo phuong z.
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Hinh 8. Anh huéng ciia sai léch 180° DW dén xody phan cyc don: (a) M6 hinh 180°DW; (b) Phan bd phan cyc
khi 1éch DW ¢ vi tri 3; (c) Phan bo phan cuc khi Iéch DW & vi tri 4.

Hinh 8(b) mé ta két qua thu duoc trudng hop
180° DW sai léch ¢ vi tri s6 3 (nghia 1a ting 30%
mién 180°+P). Phan bd phan cuc dugc chia 1am hai
vung: vung | 12 mot xody don véi cac dong xody
7x7 6 don vi; Vung 2 1a cac dong xody xen k& theo
chu ky 2x2 6 don vi. Tuong ty, khi 180° DW sai Iéch
& vi tri s6 4 (tang 40% mién 180°+P) gom: ving 1 1a
mot xody don 6x6 6 don vi va vung 2 la cac dong
X0dy, hinh 8(c). Hién tuong nay ban chét 1a do mat
cén bang vé s6 luong mién 180° cung chiéu, tuy nhién
xody phan cuc don van dugc hinh thanh tir cip m1en
180° c6 phén cyc ngugc chidu. Phan du cua mién
180° ¢6 thé hinh thanh cac dong xody phan cuc xen
ke.

1

13

Tuong tu, khi 180° DW & cac vi tri -3, -4 Két qua
cho twong tmg v6i cac vi tri 3, 4, do tinh chét doi
xtng. Vi vdy, dé xody phan cuc 6n dinh thi can phai
dam bao tinh dbi Xlmng cua cac mién 180° ¢ chiéu
(-P) va (+P)ban dau.

3. Két luan

Trong nghién ctru nay, anh huéng cua bién dang
don truc (theo phuong Oz), khuyét tat hinh hoc (vét
nirt) va sai léch vi tri cia 180° DW dén xoay phan cuc
don trong soi nano PTO dugc khao sat. Cac két qua
chinh cua nghién ctru thu dugc co thé tom tit dudi
day:

- Duéi bién dang theo phuong Oz, d6 16n phan
cuc cia xody tang khi chiu kéo va giam khi chiu nén.
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Dic biét, dudi bién dang nén > 10%, xody phan cuc
don bi triét tiéu;

- Xo4y phan cyc bi anh huong khong 16n khi vét
nut & tim theo phuong z. Khi kich thu6c vét nirt 1én
dén 50% chiéu dai 180° DW, xo4y gin nhu khong
thay doi;

- Truong hop vét nut trén canh bién tai vi tri
180° DW theo phuong z (khong doi x(ng), xoay phan
cuc bi thu hep vé phan c6 DW lién tuc con lai;

- Truong hop vét niit ¢ tam theo phuong x voi
kich thudc thudc bang 50% chiéu dai mau (10a/20a),
vét nut trén canh bién tai vi tri 180° DW theo phuong
z d6i xtmg véi kich thudc bing 50% tong chiéu dai
mau (10¢/20¢) va vét nit & canh bién theo phuong x
khong d6i xtmg véi kich thuéc bang 25% chiéu dai
mau (5a/20a), déu xuét hién thém cac xody phan cuc;

- Truong hop vét nit ¢ canh bén dbi xung theo
phuong x, khi kich thude veét nit bang 20% chicu dai
mau (4a/20a), xoay phan cyc don bi triét tiéu;

- Sai I&ch vi tri cia 180°DW lam xody phén cuc
don co & phan nay nhung lai ¢6 thé hinh thanh thém
c4c x0dy O phan kia. Phan du cua mién 180° cang
nhiéu thi cac dong xoay phan cuc xen k& cang 16n.
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