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Tóm tắt 

Cấu trúc xoáy phân cực đơn trong sợi nano có thể được sử dụng để lưu trữ dữ liệu cho bộ nhớ truy cập ngẫu 
nhiên không mất dữ liệu khi ngắt nguồn (NVFRAM hoặc FRAM). Tuy nhiên, ở kích thước nano, biến dạng cơ 
học hoặc khuyết tật hình học (vết nứt) có thể làm ảnh hưởng đến xoáy phân cực và nó cũng là một trong 
những nguyên nhân làm giảm tuổi thọ cũng như độ tin cậy của thiết bị. Trong nghiên cứu này, phương pháp 
mô phỏng nguyên tử sử dụng hàm thế năng tương tác trên cơ sở mô hình vỏ–lõi được lựa chọn để khảo sát 
ảnh hưởng của biến dạng, vết nứt và sai lệch vách miền phân cực (domain wall - DW) đến xoáy phân cực đơn 
trong sợi nano PbTiO3 (PTO). Kết quả thu được chỉ ra rằng xoáy phân cực có thể bị triệt tiêu hoặc xuất hiện 
thêm tùy thuộc vào vị trí và kích thước của vết nứt. Sai lệch vị trí DW làm thay đổi kích thước và hình dạng của 
xoáy. Bên cạnh đó, dưới biến dạng cơ học độ lớn phân cực của xoáy tăng khi chịu kéo và giảm khi chịu nén. 
Đặc biệt, ở biến dạng nén lớn (10%), xoáy bị phá vỡ. 

Từ khóa: PbTiO3, mô hình vỏ-lõi, xoáy phân cực, sợi nano sắt điện 

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. 

Keywords: PbTiO3, core-shell model, polarization vortex, ferroelectric nanowires 

 
1. Giới thiệu  1 

Vật liệu gốm sắt điện ABO3 (A = Sr, Ba, Pb và  
B = Ti, Zr) như PbTiO3, BaTiO3, SrTiO3 đang được sử 
dụng rộng rãi trong các linh kiện điện tử như bộ nhớ 
truy cập ngẫu nhiên không mất dữ liệu khi ngắt nguồn 
(NVFRAM hoặc FRAM) [1], cảm biến (sensor) [2], 
bộ chuyển đổi điện (transducer) [3]. Trong nhóm vật 
liệu sắt điện này, PbTiO3 (PTO) là một ứng viên tiềm 
năng cho các ứng dụng nổi trội, đã được nghiên cứu ở 
các quy mô kích thước khác nhau [1], [4-10] và hiện 
nay đang được quan tâm nhiều ở kích thước nano mét. 
Ở kích thước nano mét, số nguyên tử trên bề mặt chiếm 
tỉ lệ đáng kể so với tổng số nguyên tử, vì vậy tính chất 
cơ lý khác biệt với dạng khối [11]. 
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Đã có một số nghiên cứu khảo sát ảnh hưởng về 
kích thước hình học của vật liệu đến phân bố phân cực 
sắt điện [4-10]. Theo chứng minh của Y. Su và các 
cộng sự [4,5], khi kích thước vật liệu thu nhỏ đến cỡ 
nano mét (khoảng dưới vài chục nano) thì dòng phân 
cực hình thành các xoáy. Bên cạnh đó, ảnh hưởng của 
bề mặt tự do của vật liệu đến độ lớn và dòng xoáy phân 
cực cũng được phân tích [5,6]. Mặc dù có không ít các 
tác giả tập trung vào nghiên cứu ở kích thước cỡ nano mét, 
tuy nhiên, đến thời điểm này, những khảo sát liên quan đến 
ảnh hưởng của khuyết tật hình học (cụ thể là các vết nứt) 
đến xoáy phân cực của sợi PTO vẫn chưa được xem xét. 

Như chúng ta đã biết, phương pháp tính toán 
nguyên lý đầu (ab initio) dựa trên lý thuyết phiến hàm 
mật độ (DFT) [12] được sử dụng phổ biến để khảo sát 
tính chất của vật liệu. Đây là một công cụ mô phỏng 
mạnh và cho kết quả tin cậy. Phương pháp này thường 
áp dụng cho mô hình khối sử dụng điều kiện biên tuần 
hoàn dựa trên một ô mạng đơn vị. Tuy nhiên, khi mô 
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phỏng các cấu trúc tiệm cận kích thước thực như tấm 
mỏng nano, sợi nano, khối lượng tính toán và thời gian 
tính toán tăng đáng kể. Để khắc phục những hạn chế 
trên, phương pháp tối ưu hóa cấu trúc nguyên tử dựa 
trên mô hình vỏ - lõi [13,14] được lựa chọn. Ưu điểm 
của phương pháp là cho phép mô hình tính toán lên tới 
hàng nghìn nguyên tử, tiệm cận kích thước thực, trong 
khi đó phân cực của vật liệu được tính toán dựa trên 
thay đổi của vị trí nguyên tử vẫn được đảm bảo. 

Trong nghiên cứu này, ảnh hưởng của biến dạng 
đơn trục (theo phương Oz), khuyết tật hình học (vết 
nứt) và sai lệch vị trí của vách miền phân cực (DW) 
đến xoáy phân cực đơn trong sợi nano PTO được khảo 
sát. Các kết quả thu được chỉ cho thấy vết nứt có thể 
làm biến đổi hình dạng xoáy. Hơn thế nữa, trong một 
số trường hợp, nó có thể làm mất xoáy. DW cũng xảy 
ra tương tự, sự di chuyển của DW có thể làm thay đổi 
hình dạng xoáy. Trong trường hợp đặc biệt, hai xoáy 
có thể hình thành khi DW di chuyển quá lệch về một 
bên. Các kết quả này là những khuyến cáo hữu ích, nó 
cũng là một trong những chìa khóa quan trọng trong việc 
nâng cao tuổi thọ và chất lượng phục vụ của thiết bị. 

2. Phương pháp tính toán 

2.1. Phân cực sắt điện 

Phân cực điện là hiện tượng xảy ra ở một số vật 
liệu có cấu trúc tinh thể không đối xứng như PTO, 
BaTiO3 (BTO). Phân cực tự phát có thể xuất hiện khi 
không có điện trường ngoài [15,16]. 

Khái niệm sắt điện là chỉ nhóm vật liệu có tính 
chất phân cực điện tự phát. Nhóm vật liệu này không 
chứa sắt nhưng nó mượn khái niệm sắt trong nhóm các 
vật liệu có tính chất từ tự phát. 

Vật liệu sắt điện PTO có dạng tinh thể tứ diện 
(tetragonal) với các thông số mạng a = 3,878 Å;              
c = 4,069 Å như minh họa trên hình 1a, được lựa chọn 
là đối tượng của nghiên cứu.  

Hình 1(b) minh họa mô hình vỏ - lõi. Trong mô hình 
này, giả thiết mỗi nguyên tử được cấu tạo gồm hai phần: 
phần vỏ và phần lõi [13]. Phần vỏ được mô tả tương ứng 
với đám mây điện tử có điện tích là qe, phần lõi tương ứng 

là hạt nhân nguyên tử có điện tích là qc. Tổng điện tích 
của nguyên tử là:      

q = qe + qc  (1) 

Phân cực điện được hình thành khi tâm đám mây 
điện tử không trùng với tâm hạt nhân. Độ phân cực 
trong ô đơn vị PTO có thể xác định theo công thức [17]: 

 

1 1 ( )m m Bm
m

P q r r
V w

= −∑    (2) 

trong đó, V là thể tích ô đơn vị. qm, rm là điện tích và vị trí 
của nguyên tử thứ m. rB là vị trí tham chiếu đối với lõi 
nguyên tử B (Ti) và 29 hạt còn lại. wm là hệ số mô tả sự 
chia sẻ nguyên tử: Pb là 8, Ti là 1 và 2 cho O. 

 
Hình 1. Mô hình cấu trúc mạng tinh thể PTO: (a) Cấu trúc 
ô mạng đơn vị của PTO; (b) Mô hình vỏ - lõi. 

2.2. Mô hình sợi nano PTO 

Hình 2 minh họa mô hình của sợi nano PTO mô 
phỏng với tiết diện 20×20 ô đơn vị tương ứng với 
kích thước là 7,756 nm×8,138 nm theo các phương x 
và z. Điều kiện biên tuần hoàn được áp dụng trên cả 
ba phương x, y, z của mô hình. Để tránh ảnh hưởng 
của điều kiện biên tuần hoàn theo phương x và z, 
vùng chân không được thiết lập với chiều dày bằng     
6 lần thông số mạng theo các phương tương ứng. 

Mô hình được xây dựng gồm hai miền phân cực 
180o (miền 180o) ngược chiều nhau theo phương z, 
kích thước mỗi miền là 10x20 ô đơn vị. Tương ứng, 
với (-P) ở bên phải và (+P) bên trái, một vách miền 
180o (180o DW) được hình thành. 

 
Hình. 2. Mô hình sợi nano PTO theo mặt cắt xz với miền 180o được thiết lập ban đầu
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Các thiết lập tính toán được thực hiện qua 
phương pháp mô phỏng nguyên tử sử dụng hàm thế 
năng tương tác giữa vỏ - lõi [14] thông qua phần mềm 
GULP [18]. Trên hình 3(a), kết quả tính toán, mô 
phỏng thu được chỉ cho thấy các vector phân cực tạo 
thành xoáy đơn từ các miền 180o và miền 90o. Chiều 
phân cực được sắp xếp tạo thành một dòng khép kín 
(cấu trúc miền khép kín). Kết quả này cũng phù hợp 
với kết quả các nghiên cứu trước đây [19–22]. Sự 
hình thành cấu trúc miền khép kín có thể làm giảm 
đáng kể trường khử cực với cấu trúc 180° DW [19].  

Hình 3(b) mô tả độ lớn phân cực của từng ô đơn vị. 
Độ lớn lớn nhất và nhỏ nhất của các phân cực lần lượt là 
81,0 và 38,5 μC/cm2, cả hai giá trị đều nhỏ hơn cường độ 
phân cực trong tinh thể khối, 86,8 μC/cm2 [23]. Tại bốn 
góc của xoáy, cường độ phân cực nhỏ hơn ở trung tâm và 
các khu vực khác. Kết quả này cũng tương đồng với các 

nghiên cứu trước đây [21]. Từ các chứng minh trên, 
chúng ta có thể khẳng định, mô hình sợi nano PTO với 
tiết diện 20x20 ô đơn vị có đủ độ tin cậy để sử dụng cho 
các khảo sát khác nhau. 

Như chúng ta đã biết, trong điều kiện làm việc, nhiệt 
độ và tải trọng ngoài có thể gây ra các biến dạng không 
mong muốn. Bên cạnh đó, trong quá trình chế tạo, các 
khuyết tật dạng vết nứt, các DW đặt không đúng vị trí có 
thể xuất hiện. Những yếu tố này làm ảnh hưởng đến kích 
thước và hình dạng xoáy phân cực. Để làm sáng tỏ những 
ảnh hưởng trên, các khảo sát dưới đây được thực hiện trên 
sợi PTO với tiết diện 20x20 ô đơn vị. 

Hình 4 minh họa các mô hình khảo sát, trong đó 
hình 4(a) là mô hình chịu biến dạng, hình 4(b) là mô 
hình với các vết nứt và hình 4(c) là mô hình với 
khuyết tật lệch vị trí 180o DW. 

 
 

Hình 3. (a) Phân bố phân cực của sợi nano PTO có cấu trúc xoáy đơn với các miền 90o và 180o
, 

kích thước 20×10×20 ô đơn vị; (b) Giá trị phân cực mặt xz (μC/cm2). 
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2. Khảo sát ảnh hưởng của biến dạng và khuyết tật 
hình học (vết nứt) đến xoáy phân cực đơn 

2.1. Ảnh hưởng của biến dạng  

Hình 5 minh họa mô hình và sự phân bố phân 
cực của sợi PTO với kích thước 20x20 ô đơn vị trong 
mặt xz dưới biến dạng kéo, nén theo phương Oz. Các 
khảo sát biến dạng kéo, nén được thực hiện từ 2% đến 
10%. Một cách tổng quát, xoáy phân cực đơn bị ảnh 
hưởng không lớn ở biến dạng nhỏ (< 6%). Độ lớn của 
phân cực có xu hướng tăng dưới biến dạng kéo và 
giảm dưới biến dạng nén. Cụ thể, với biến dạng kéo 
10%, xoáy phân cực bị kéo dài ra trong khi đó độ lớn các 
phân cực thành phần tăng, hình 5(c). Ngược lại, ở biến 
dạng nén 8%, độ lớn phân cực giảm, hình 5(d). Sự tăng 

giảm này, bản chất là do sự dịch chuyển của các nguyên 
tử kéo theo dịch chuyển của đám mây điện tử và tâm 
nguyên tử. Khi nén đến 10%, các miền 1800 chuyển thành 
miền 900, phá vỡ xoáy phân cực, hình 5(e). 

 Như vậy, biến dạng kéo không làm ảnh hưởng 
đến phương, chiều của xoáy phân cực, mà nó chỉ làm 
thay đổi độ lớn của phân cực. Tuy nhiên, dưới biến 
dạng nén lớn (≥ 10%), xoáy phân cực bị phá vỡ. 

2.2. Ảnh hưởng của khuyết tật hình học (vết nứt)  

Hình 6 mô tả vị trí vết nứt và phân bố phân cực 
thu được khi vết nứt ở tâm. Kết quả chỉ cho thấy các 
vết nứt ở vị trí và kích thước khác nhau có thể làm 
xuất hiện thêm xoáy và cũng có thể làm mất xoáy. 

Hình 4. Mô hình mặt cắt của sợi PTO chịu biến dạng và các dạng khuyết tật 
(a) Mô hình chịu biến dạng kéo và nén; (b) Vị trí các khuyết tật (vết nứt); (c) Khuyết tật lệch vị trí 180o DW. 
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Hình 5. Mô hình và kết quả phân cực của PTO dưới biến dạng kéo, nén theo phương Oz: (a) Mô hình khi biến 
dạng kéo, nén theo Oz; (b) Phân bố phân cực ban đầu; (c) Phân bố phân cực với biến dạng kéo 10%; (d) Phân 
bố phân cực với biến dạng nén 8% và (e) Phân bố phân cực với biến dạng nén 10%. 
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Khi kích thước vết nứt ở tâm theo phương x bằng 
50% chiều dài của mẫu (10a/20a), sự hình thành thêm 
các xoáy là rõ rệt. Các xoáy này đối xứng nhau và 
cùng chiều với xoáy chính, hình 6(c). Sự hình thành 
thêm xoáy này có thể là do các nguyên tử gần vết nứt 
mất liên kết, tạo nên hai miền 180o phía trên và dưới 
vết nứt. Sự xuất hiện thêm xoáy này gây khó khăn cho 
việc đọc và ghi dữ liệu trong FRAM [20]. 

Ở trường hợp vết nứt theo phương Oz, xoáy 
phân cực bị ảnh hưởng không nhiều do vết nứt chỉ 
làm tăng khoảng cách giữa hai miền 180o ban đầu. 
Khi vết nứt đạt đến 50% chiều dài 180o DW, xoáy 
phân cực vẫn hầu như không đổi, hình 6(d).  

Hình 7 minh họa ảnh hưởng của vết nứt xuất 
hiện ở cạnh biên đến xoáy. Nhìn chung, ở tất cả các vị 
trí, kích thước của vết nứt tăng ảnh hưởng rõ rệt đến 
xoáy phân cực. Cụ thể, khi vết nứt ở cạnh biên theo 
phương x (không đối xứng) bằng 30% chiều dài của 
mẫu (6a/20a), hình 7(a), nó làm xuất hiện thêm hai 
xoáy phân cực ở hai phía (trên và dưới) của vết nứt và 
ngược chiều với xoáy phân cực chính. Hiện tượng này 
có thể được hiểu là do vết nứt làm liên kết miền 180o 

ban đầu không còn liên tục, tạo ra các miền 180o riêng 
và xoáy phân cực được hình thành trên những miền 
mới [24]. 

Với trường hợp vết nứt ở cạnh bên đối xứng 
theo phương x, kết quả chỉ ra rằng xoáy phân cực đơn 
bị phá vỡ khi kích thước vết nứt bằng 20% (4a/20a) 
chiều dài mẫu, hình 7(b). Hiện tượng này là do vết 
nứt có kích thước đủ lớn phá vỡ tính liên tục ở hai 
miền 180o ban đầu, làm tăng trường khử cực tại các 

mặt biên, tạo thành các vùng có miền phân cực khác 
nhau như: miền 180o, 45o xen kẽ và miền 90o, làm 
mất xoáy phân cực, hình 7(c). Khi kích thước vết nứt 
tăng lên 40% tổng chiều dài mẫu, số miền 45o giảm, 
miền 90o gần như không còn và thay vào đó là miền 
180o. Kết quả cho thấy có thể thu được một miền 180o 
từ hai miền 180o ngược chiều ban đầu. 

Ở trường hợp vết nứt trên cạnh biên tại vị trí 
180o DW và không đối xứng theo phương z, xoáy 
phân cực bị thu hẹp khi kích thước vết nứt tăng. Kết 
quả khảo sát cho thấy, khi chiều dài vết nứt chiếm tỉ 
lệ đến 40% chiều dài mẫu (8c/20c), xoáy phân cực bị 
thu hẹp về phần có DW còn lại, hình 7(d).  

Với trường hợp các vết nứt trên cạnh biên tại vị 
trí 180o DW và đối xứng theo phương z, ảnh hưởng 
của nó đến xoáy là đáng kể. Xoáy phân cực bị co lại 
và khi vết nứt có tổng chiều dài bằng 50% chiều dài 
mẫu (10c/20c) xuất hiện thêm các xoáy phân cực mới 
cùng chiều với xoáy phân cực chính, hình 7(e). Kết 
quả chỉ ra rằng xoáy phân cực bị thu hẹp về tâm 
(phần DW còn lại) và khi các vết nứt có kích thước 
đủ lớn các phần miền 180o không còn DW tạo thêm 
các xoáy phân cực. 

2.3. Ảnh hưởng của 180o DW 

Hình 8 minh họa mô hình và kết quả của khuyết 
tật do lệch vị trí 180o DW của sợi PTO. Tổng quát, 
xoáy phân cực đơn có thể bị co lại và hình thành thêm 
các xoáy mới tùy thuộc vào vị trí sai lệch của             
180o DW. 

 

 

(b) 

Hình 6. Mô hình và kết quả phân cực của sợi PTO khi vết nứt ở tâm theo phương x và z: (a) Mô hình vị trí vết 
nứt ở tâm theo phương x; (b) Mô hình vị trí vết nứt ở tâm theo phương z; (c) Phân cực khi vết nứt có kích 
thước 10a×2c (xz); (d) Phân cực khi vết nứt có kích thước 2a×10c (xz). 
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Hình 8(b) mô tả kết quả thu được trường hợp 
180o DW sai lệch ở vị trí số 3 (nghĩa là tăng 30% 
miền 180o+P). Phân bố phân cực được chia làm hai 
vùng: vùng 1 là một xoáy đơn với các dòng xoáy  
7x7 ô đơn vị; Vùng 2 là các dòng xoáy xen kẽ theo 
chu kỳ 2x2 ô đơn vị. Tương tự, khi 180o DW sai lệch 
ở vị trí số 4 (tăng 40% miền 180o+P) gồm: vùng 1 là 
một xoáy đơn 6x6 ô đơn vị và vùng 2 là các dòng 
xoáy, hình 8(c). Hiện tượng này bản chất là do mất 
cân bằng về số lượng miền 180o cùng chiều, tuy nhiên 
xoáy phân cực đơn vẫn được hình thành từ cặp miền 
180o có phân cực ngược chiều. Phần dư của miền 
180o có thể hình thành các dòng xoáy phân cực xen 
kẽ.  

Tương tự, khi 180o DW ở các vị trí -3, -4 kết quả 
cho tương ứng với các vị trí 3, 4, do tính chất đối 
xứng. Vì vậy, để xoáy phân cực ổn định thì cần phải 
đảm bảo tính đối xứng của các miền 180o có chiều 
(-P) và (+P) ban đầu. 

3. Kết luận 

Trong nghiên cứu này, ảnh hưởng của biến dạng 
đơn trục (theo phương Oz), khuyết tật hình học (vết 
nứt) và sai lệch vị trí của 180o DW đến xoáy phân cực 
đơn trong sợi nano PTO được khảo sát. Các kết quả 
chính của nghiên cứu thu được có thể tóm tắt dưới 
đây: 

- Dưới biến dạng theo phương Oz, độ lớn phân 
cực của xoáy tăng khi chịu kéo và giảm khi chịu nén. 

Hình 7. Phân bố phân cực của mặt cắt sợi PTO với các vết nứt ở biên theo phương x và z: (a) Vết nứt (không 
đối xứng) có chiều dài bằng 30% tổng chiều dài theo phương x; (b) Vết nứt (đối xứng) có tổng chiều dài bằng 
20% tổng chiều dài theo phương x;;(c) Vết nứt (đối xứng) có tổng chiều dài bằng 40% tổng chiều dài theo 
phương x;;(d) Vết nứt (không đối xứng) có chiều dài bằng 40% tổng chiều dài theo phương z; (e) Vết nứt (đối 
xứng) có tổng chiều dài bằng 50% tổng chiều dài theo phương z. 
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Hình 8. Ảnh hưởng của sai lệch 180o DW đến xoáy phân cực đơn: (a) Mô hình 180oDW; (b) Phân bố phân cực 
khi lệch DW ở vị trí 3; (c) Phân bố phân cực khi lệch DW ở vị trí 4. 
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Đặc biệt, dưới biến dạng nén ≥ 10%, xoáy phân cực 
đơn bị triệt tiêu; 

- Xoáy phân cực bị ảnh hưởng không lớn khi vết 
nứt ở tâm theo phương z. Khi kích thước vết nứt lên 
đến 50% chiều dài 180o DW, xoáy gần như không 
thay đổi;  

- Trường hợp vết nứt trên cạnh biên tại vị trí 
180o DW theo phương z (không đối xứng), xoáy phân 
cực bị thu hẹp về phần có DW liên tục còn lại; 

- Trường hợp vết nứt ở tâm theo phương x với 
kích thước thước bằng 50% chiều dài mẫu (10a/20a), 
vết nứt trên cạnh biên tại vị trí 180o DW theo phương 
z đối xứng với kích thước bằng 50% tổng chiều dài 
mẫu (10c/20c) và vết nứt ở cạnh biên theo phương x 
không đối xứng với kích thước bằng 25% chiều dài 
mẫu (5a/20a), đều xuất hiện thêm các xoáy phân cực;  

- Trường hợp vết nứt ở cạnh bên đối xứng theo 
phương x, khi kích thước vết nứt bằng 20% chiều dài 
mẫu (4a/20a), xoáy phân cực đơn bị triệt tiêu;  

- Sai lệch vị trí của 180o DW làm xoáy phân cực 
đơn co ở phần này nhưng lại có thể hình thành thêm 
các xoáy ở phần kia. Phần dư của miền 180o càng 
nhiều thì các dòng xoáy phân cực xen kẽ càng lớn. 
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