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1. Đặt vấn đề

Tính phân cực tự phát của vật liệu sắt điện được ứng dụng 
lưu trữ dữ liệu dưới dạng các bit 0 và 1 trong bộ nhớ truy cập 
ngẫu nhiên (Ferroelectric RAM) [1], cảm biến (sensor) [2], 
bộ chuyển đổi điện (transducer) [3], thẻ nhận dạng thông qua 
tần số vô tuyến (RFID Cards) [4]. Trong các vật liệu sắt điện, 
PTO là một trong những vật liệu chiếm ưu thế vì chúng có giá 
trị phân cực tự phát lớn và có thể hoạt động ổn định ở nhiệt 
độ cao. PTO đã được nghiên cứu ở nhiều cấu trúc khác nhau 
như màng mỏng (thin film) [5-7], nanowire [8-12], nanodot 
[13-15], nanodisk [16], nanotube [17]. Tuy nhiên, cấu trúc xốp 
(nanoporous) [18] của PTO chưa được quan tâm nhiều, do đó 
việc nghiên cứu cấu trúc xốp của PTO để khám phá tính chất 
cơ lý của nó là một việc làm cần thiết.

Thời gian gần đây, phương pháp mô phỏng tính toán số 
được sử dụng phổ biến để dự báo tính chất mới của vật liệu. 
Một trong số các phương pháp đó là lý thuyết phiếm hàm mật 
độ (DFT) [19, 20]. Phương pháp này hiện đang được sử dụng 
rộng rãi để dự báo tính chất cơ lý của vật liệu sắt điện [6, 15, 
21-24]. Trong tính toán DFT, tương tác giữa các điện tử trong 
vật liệu được mô tả thông qua phương trình Schrödinger [19]. 
Do đó, tính chất cơ lý của vật liệu có thể được khám phá thông 
qua tính toán cơ học lượng tử thay vì sử dụng các tham số thực 
nghiệm. Tuy nhiên, phương pháp DFT có nhược điểm là tiêu 
tốn rất nhiều thời gian tính toán, yêu cầu cấu hình thiết bị cao. 
Gần đây, phương pháp tính toán dựa trên mô hình vỏ - lõi [25] 

được đề xuất để khắc phục một số bất cập của tính toán DFT. 
Trong mô hình vỏ - lõi, một nguyên tử có duy nhất một vỏ và 
một lõi với thế năng tương tác các nguyên tử gồm: thế năng 
tương tác tầm gần (short-range potentials), thế năng tương tác 
tầm xa (long-range potentials), thế năng tương tác vỏ - lõi (core 
- shell potentials). Các hàm thế năng tương tác của một vật 
liệu thường được xác định thông qua dữ liệu dựa vào tính toán 
DFT hoặc thực nghiệm. Trong nghiên cứu này, mô hình vỏ - lõi 
[25] được sử dụng để khảo sát ảnh hưởng biến dạng cơ học 
đến đường cong điện trễ của vật liệu xốp PTO. 3 mô hình cấu 
trúc xốp có tỷ lệ thể tích (volume fraction): Vf =0,89, Vf =0,81 
và Vf =0,78 được lựa chọn. Các mô hình được cân bằng dựa 
trên phương pháp năng lượng cực tiểu để xác định sự phân bố 
vector phân cực tự phát. Các kết quả thu được là quan hệ giữa 
điện trường - phân cực tự phát, ứng suất - điện trường và biến 
dạng - diện tích đường cong điện trễ. Đây là những cơ sở dữ 
liệu nền tảng để ứng dụng vật liệu này trong công nghiệp. 

2. Phương pháp nghiên cứu

2.1. Phân cực tự phát

Phân cực tự phát trong vật liệu PTO có bản chất là một 
mômen lưỡng cực điện giữa 2 điện tích trái dấu trên một 
đơn vị thể tích. Trong 1 phân tử, các đám mây electron 
mang điện tích âm và các hạt nhân nguyên tử mang điện tích 
dương luôn tồn tại. Nếu trọng tâm các đám mây electron và 
trọng tâm các hạt nhân trong phân tử không trùng nhau thì 
phân cực tự phát trong phân tử được hình thành. Nói cách 
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khác, phân cực tự phát là một thước đo sự chuyển dịch giữa 
trọng tâm điện tích âm và trọng tâm điện tích dương trên thể 
tích chứa chúng. Phân cực tự phát có thể được tính thông 
qua công thức sau [26]:

 
 

4 
 

sau [26]: 

P = 1
V

∑ 1
wm

m qm(rm - rA)         (1) 

trong đó V là thể tích chứa các nguyên tử; 𝑞𝑞𝑚𝑚 là điện tích của nguyên tử thứ m; rm - rA là 

chuyển vị của nguyên tử thứ m so với vị trí lý tưởng (vị trí không phân cực) của chính 

nguyên tử đó; wm
  là hệ số chia sẻ của nguyên tử thứ m trong thể tích V: Pb là 8, Ti là 1, 

O là 2. Trong cấu trúc tinh thể, ô cơ sở được hiểu là ô có kích thước nhỏ nhất mà vẫn 

giữ toàn bộ tính chất đối xứng của mạng tinh thể trong không gian. Để mô phỏng vật 

liệu có cấu trúc tinh thể, ô cơ sở được biên chu kỳ tịnh tiến theo 3 phương tạo ra cấu 

trúc tinh thể lớn vô hạn (tương đương vật liệu trong thực tế). Như đã biết, vật liệu sắt 

điện PTO có thể tồn tại ở 1 trong 2 cấu trúc tinh thể: thuận điện (hình 1A) hoặc sắt điện 

(hình 1B). Nhiệt độ chuyển pha (Tc) là 605 K [27]. Ở nhiệt độ lớn hơn Tc, PTO tồn tại ở 

pha thuận điện, thuộc nhóm điểm Pm3m và thông số mạng ab=bb=cb=3,886 Å (hình 

1A) [28]. Do trọng tâm các đám mây electron và trọng tâm các hạt nhân ở pha này là 

trùng nhau (∑ (rm- rA) =0) nên phân cực tự phát P bằng 0. Pha sắt điện tồn tại ở nhiệt 

độ thấp hơn Tc với nhóm điểm P4mm và thông số mạng at=bt=3,854 Å và ct=4,064 Å 

(hình 1B) [28]. Nguyên tử Ti và O trong pha sắt điện bị di chuyển dọc theo phương z 

làm cho trọng tâm đám mây electron và trọng tâm các hạt nhân không trùng nhau (∑ (rm-

 rA) ≠ 0) và là nguyên nhân gây ra phân cực tự phát trong PTO. Hình 1C 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  [25, 30]. Phần vỏ được mô tả tương ứng với đám mây điện tử có 

điện tích là qv, phần lõi tương ứng là hạt nhân nguyên tử có điện tích là ql. Tổng điện 

tích của nguyên tử là: 

q = qv + ql            (2) 

 (1)

trong đó V là thể tích chứa các nguyên tử; qm là điện tích của 
nguyên tử thứ m; rm - rA là chuyển vị của nguyên tử thứ m so 
với vị trí lý tưởng (vị trí không phân cực) của chính nguyên 
tử đó; wm là hệ số chia sẻ của nguyên tử thứ m trong thể tích 
V: Pb là 8, Ti là 1, O là 2. Trong cấu trúc tinh thể, ô cơ sở 
được hiểu là ô có kích thước nhỏ nhất mà vẫn giữ toàn bộ 
tính chất đối xứng của mạng tinh thể trong không gian. Để 

mô phỏng vật liệu có cấu trúc tinh thể, ô cơ sở được biên 
chu kỳ tịnh tiến theo 3 phương tạo ra cấu trúc tinh thể lớn 
vô hạn (tương đương vật liệu trong thực tế). Như đã biết, 
vật liệu sắt điện PTO có thể tồn tại ở 1 trong 2 cấu trúc tinh 
thể: thuận điện (hình 1A) hoặc sắt điện (hình 1B). Nhiệt độ 
chuyển pha (Tc) là 605 K [27]. Ở nhiệt độ lớn hơn Tc, PTO 
tồn tại ở pha thuận điện, thuộc nhóm điểm 
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 và thông 
số mạng ab=bb=cb=3,886 Å (hình 1A) [28]. Do trọng tâm 
các đám mây electron và trọng tâm các hạt nhân ở pha này là 
trùng nhau (∑(rm - rA)=0) nên phân cực tự phát P bằng 0. Pha 
sắt điện tồn tại ở nhiệt độ thấp hơn Tc với nhóm điểm P4mm 
và thông số mạng at=bt=3,854 Å và ct=4,064 Å (hình 1B) 
[28]. Nguyên tử Ti và O trong pha sắt điện bị di chuyển 
dọc theo phương z làm cho trọng tâm đám mây electron và 
trọng tâm các hạt nhân không trùng nhau (∑(rm - rA)≠0) và 
là nguyên nhân gây ra phân cực tự phát trong PTO. Hình 1C 
minh họa mô hình vỏ - lõi. Trong mô hình này, giả thiết mỗi 
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tử có điện tích là qv, phần lõi tương ứng là hạt nhân nguyên 
tử có điện tích là ql. Tổng điện tích của nguyên tử là:

q = qv + ql       (2)
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Hình 1. Mô hình cấu trúc ô mạng cơ sở của PTO. (A) Pha thuận điện; (B) Pha sắt 

điện; (C) Mô hình vỏ - lõi; (D) Biến dạng theo 2 trục x, y; (E) Biến dạng theo 1 trục z. 

Bảng 1. Giá trị điện tích của các nguyên tử trong mô hình vỏ - lõi của PTO [28]. 

Nguyên tử qv (e) ql (e) 

Pb +5.495860 -3.63302 

Ti +19.36901 -16.27952 

O +2.548430 -4.19917 

2.2. Mô hình và mô phỏng 

Vật liệu cấu trúc xốp [18] là nhóm vật liệu chứa các lỗ trống có kích thước từ 0,2 

đến 1000 nm. Không giống như vật liệu có khuyết tật (các lỗ trống được sắp xếp ngẫu 

nhiên), ở vật liệu cấu trúc xốp, các lỗ trống được sắp xếp đều đặn và có quy luật nhất 

định. Hình 2 mô tả 3 mô hình cấu trúc xốp của vật liệu PTO có kích thước ô cơ sở là 

3,854x11,526x12,192 Å tương ứng với các trục x, y, z. Trên hình 2A, ô cơ sở của PTO 

cấu trúc xốp có tỷ lệ thể tích Vf =0,89 và bị mất 1 cặp Ti và O, khi này Ti và O chỉ có 

nồng độ là 88,89 và 96,30% so với vật liệu PTO. Trên mô hình PTO cấu trúc xốp, Vf 

=0,78 (hình 2B) và Vf =0,81 (hình 2C) nồng độ của Ti và O lần lượt chỉ còn là 77,78-

88,89% và 88,89-85,19%. Điều kiện biên chu kỳ theo 3 phương x, y, z được áp dụng 

cho tất cả các mô hình khảo sát. 
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Hình 1. Mô hình cấu trúc ô mạng cơ sở của PTO. (A) Pha thuận 
điện; (B) Pha sắt điện; (C) Mô hình vỏ - lõi; (D) Biến dạng theo 2 trục 
x, y; (E) Biến dạng theo 1 trục z.

2.2. Mô hình và mô phỏng

Vật liệu cấu trúc xốp [18] là nhóm vật liệu chứa các 
lỗ trống có kích thước từ 0,2 đến 1000 nm. Không giống 
như vật liệu có khuyết tật (các lỗ trống được sắp xếp ngẫu 
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3,854x11,526x12,192 Å tương ứng với các trục x, y, z. Trên 
hình 2A, ô cơ sở của PTO cấu trúc xốp có tỷ lệ thể tích Vf 
=0,89 và bị mất 1 cặp Ti và O, khi này Ti và O chỉ có nồng 
độ là 88,89 và 96,30% so với vật liệu PTO. Trên mô hình 
PTO cấu trúc xốp, Vf =0,78 (hình 2B) và Vf =0,81 (hình 2C) 
nồng độ của Ti và O lần lượt chỉ còn là 77,78-88,89% và 
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88,89-85,19%. Điều kiện biên chu kỳ theo 3 phương x, y, z 
được áp dụng cho tất cả các mô hình khảo sát.

Trước khi tiến hành đặt điện trường và biến dạng, các 
mô hình được cân bằng theo phương pháp năng lượng cực 
tiểu ở nhiệt độ 0 K với điều kiện ứng suất theo các phương 
nhỏ hơn 0,001 GPa. 2 loại biến dạng, biến dạng theo 2 trục 
(biaxial) x, y (hình 1C) và biến dạng theo 1 trục (uniaxial) 
z (hình 1D) được sử dụng với bước biến dạng là 2%. Điện 
trường E được áp lên mẫu theo phương z nằm trong dải giá 
trị từ -0,4 đến 0,4 V/Å với mỗi bước là 0,05 V/Å.

3. Kết quả

3.1. Phân bố phân cực trong cấu trúc dạng xốp của vật 
liệu PTO

Phân cực tự phát của ô cơ sở PTO cấu trúc xốp được xác 
định từ tổng phân cực tự phát của 9 ô thành phần (hình 2) có 
kích thước 3,854x3,854x4,064 Å theo 3 phương x, y, z. Áp 
dụng công thức (1) với V là thể tích 1 ô thành phần (V=60,364 
Å3) và các giá trị điện tích của nguyên tử Pb, Ti và O được 
liệt kê ở bảng 1, vector phân cực cho từng ô thành phần của 
3 mô hình PTO cấu trúc xốp được xác định (hình 3). Khác 
với PTO ở pha sắt điện, phân cực tự phát chỉ theo phương 
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. Điều này được giải 
thích là do hiện tượng khử phân cực [30, 31] của vật liệu sắt 
điện tại bề mặt lỗ trống. Tuy nhiên, do các mô hình khảo sát có 

tính đối xứng nên vector phân cực theo phương y tự triệt tiêu. 
Vector phân cực theo phương z cũng chính là vector phân cực 
tổng trong trường hợp này.

Độ lớn phân cực tổng P của 3 mô hình PTO cấu trúc 
xốp với tỷ lệ thể tích Vf=0,89 (hình 3A), Vf=0,78 (hình 3B) 
và Vf=0,81 (hình 3C) có giá trị lần lượt là 56,53, 51,88 và 
59,72 μC/cm2. Kết quả cho thấy, phân cực tổng của cả 3 mô 
hình đều nhỏ hơn phân cực tổng của PTO ở pha sắt điện, 
P=86,8 μC/cm2 [26]. Sự giảm phân cực tổng của 3 mô hình 
PTO được giải thích là do các ô thành phần chứa lỗ trống bị 
mất các nguyên tử Ti và O (sự chuyển dịch của nguyên tử Ti 
và O là nguyên nhân chính gây ra phân cực) dẫn đến giá trị 
phân cực của các ô thành phần chứa lỗ trống giảm.

3.2. Ảnh hưởng biến dạng đến đường cong điện trễ

Đường cong điện trễ là một đặc trưng quan trọng của 
vật liệu sắt điện. Dưới tác dụng điện trường, vị trí nguyên 
tử và đám mây electron được sắp xếp lại, vector phân cực 
bị thay đổi. Hình 4A-F minh họa đường cong điện trễ của 
các mô hình PTO cấu trúc xốp dưới biến dạng theo 2 trục x, 
y và biến dạng theo 1 trục z. Qua quan sát, chúng tôi nhận 
thấy đường cong điện trễ của 3 mô hình được khảo sát có 
xu hướng mở rộng dưới biến dạng kéo và thu hẹp dưới biến 
dạng nén theo 1 trục z (hình 4B-D). Trái ngược với nó, dưới 
biến dạng theo 2 trục x, y, đường cong điện trễ mở rộng 
dưới biến dạng nén và thu hẹp dưới biến dạng kéo (hình 4A, 
C, E). Điều này có thể được giải thích như sau, dưới biến 
dạng kéo theo 1 trục z, nguyên tử Ti và O dịch chuyển xa 
vị trí lý tưởng và được coi là nguyên nhân làm tăng độ lớn 
phân cực và điện trường cưỡng bức Ec (coercive field). Hiện 
tượng này cũng xảy ra dưới biến dạng nén theo 2 trục x, y. 
Như vậy, đường cong điện trễ được mở rộng khi phương z 
bị giãn nở và ngược lại khi phương z co lại thì đường cong 
điện trễ bị thu hẹp.

  Để đánh giá độ mở rộng, thu hẹp của đường cong điện 
trễ, diện tích đường cong điện trễ Shla (hysteresis loop area) 
ở các giá trị biến dạng khác nhau của 3 mô hình được xác 
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triệt tiêu ( ∑ P⃗⃗ y =0). Vector phân cực theo phương z cũng chính là vector phân cực 

tổng (P⃗⃗ =P⃗⃗ z) trong trường hợp này. 
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đến giá trị phân cực của các ô thành phần chứa lỗ trống giảm. 

 
Hình 3. Phân bố phân cực trong mô hình PTO cấu trúc xốp trên mặt cắt oyz. (A) 

Vf=0,89; (B) Vf=0,78; (C) Vf=0,81. 
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tôi nhận thấy đường cong điện trễ của 3 mô hình được khảo sát có xu hướng mở rộng 

dưới biến dạng kéo và thu hẹp dưới biến dạng nén theo 1 trục z (hình 4B-D). Trái ngược 

với nó, dưới biến dạng theo 2 trục x, y, đường cong điện trễ mở rộng dưới biến dạng nén 

và thu hẹp dưới biến dạng kéo (hình 4A, C, E). Điều này có thể được giải thích như sau, 

dưới biến dạng kéo theo 1 trục z, nguyên tử Ti và O dịch chuyển xa vị trí lý tưởng và 

được coi là nguyên nhân làm tăng độ lớn phân cực và điện trường cưỡng bức Ec 

(coercive field). Hiện tượng này cũng xảy ra dưới biến dạng nén theo 2 trục x, y. Như 

Ô thành phần 

Lỗ trống 

Ô cơ sở của cấu trúc xốp 
Vector phân cực trên 
một ô thành phần 

Pb 

Ti 
O 

(A) (B) (C) 

O 

Z 

y 

O 
O O 

Hình 2. Mô hình cấu trúc xốp của vật liệu PTO. (A) Vf=0,89; (B) Vf=0,78; 
(C) Vf=0,81; (D) mặt cắt oxz của 3 mô hình trên. Hình 3. Phân bố phân cực trong mô hình PTO cấu trúc xốp trên mặt 

cắt oyz. (A) Vf=0,89; (B) Vf=0,78; (C) Vf=0,81.

Bảng 1. Giá trị điện tích của các nguyên tử trong mô hình vỏ - lõi của PTO [28].

Nguyên tử qv (e) ql (e)

Pb +5.495860 -3.63302

Ti +19.36901 -16.27952
O +2.548430 -4.19917
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định. Hình 5 mô tả quan hệ giữa diện tích 
đường cong điện trễ - biến dạng. Kết quả 
cho thấy, diện tích đường cong điện trễ của 
mô hình Vf=0,81 gần như lớn nhất ở các giá 
trị biến dạng so với 2 mô hình còn lại. Dưới 
biến dạng theo 2 trục x, y (hình 5A), diện 
tích đường cong điện trễ lớn nhất là 92,60 
µC.V.cm-2.Å-1 tại biến dạng -5% (lớn hơn 
2,94 lần tại 0%) ở mô hình Vf=0,81, và diện 
tích đường cong điện trễ nhỏ nhất là 3,63 
µC.V.cm-2.Å-1 tại biến dạng +5% (nhỏ hơn 
3,63 lần tại 0%) ở mô hình Vf=0,89. Còn 
dưới biến dạng theo 1 trục z (hình 5B), diện 
tích đường cong điện trễ lớn nhất và nhỏ 
nhất lần lượt là 61,00 và 1,93 µC.V.cm-2.Å-1. 

Bên cạnh đường cong điện trễ, quan hệ 
giữa ứng suất σzz - điện trường E cũng được 
khảo sát (các kết quả được minh họa ở hình 
5). Quan hệ σzz - E có dạng vòng lặp như 
đường cong điện trễ. Khi chịu biến dạng 
theo 2 trục x, y (hình 5A, C, E), giá trị ứng 
suất σzz dưới biến dạng kéo luôn lớn hơn 
dưới biến dạng nén ở mọi giá trị điện trường. 
Còn dưới biến dạng theo 1 trục z (hình 5B, 
D, F), giá trị ứng suất σzz dưới biến dạng nén 
luôn lớn hơn biến dạng kéo. Các giá trị ứng 
suất σzz lớn nhất xuất hiện trong các mô hình 
PTO cấu trúc xốp được liệt kê trong bảng 
2. Ứng suất σzz trong mô hình Vf=0,89 dưới 
biến dạng theo 2 trục x, y và theo 1 trục z 
được xác định là lớn nhất.
Bảng 2. Ứng suất σzz lớn nhất dưới biến dạng theo 
2 trục x, y và theo 1 trục z.

Ứng suất

Biến dạng
σzz max (GPa)

Vf=0,89 Vf=0,78 Vf=0,81

2 trục x, y 9,57 (tại 3%) 8,77 (tại 3%) 6,97 (tại 5%)
1 trục z 15,02 (tại -5%) 13,94 (tại -5%) 10,54 (tại -5%)

4. Kết luận

Trong nghiên cứu này, các tác giả đã 
khảo sát ảnh hưởng biến dạng cơ học lên 
vật liệu PTO cấu trúc xốp sử dụng tính toán 
dựa trên mô hình vỏ - lõi. Dưới đây là những 
kết quả chính đã thu được: cấu trúc xốp làm 
thay đổi phân bố phân cực và làm giảm 
31,20 đến 40,23% giá trị độ lớn phân cực 
tổng của vật liệu PTO; dưới biến dạng nén 
theo 2 trục x, y và biến dạng kéo theo 1 trục 
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vậy, đường cong điện trễ được mở rộng khi phương z bị giãn nở và ngược lại khi phương 

z co lại thì đường cong điện trễ bị thu hẹp. 

 
Hình 4. Đồ thị đường cong điện trễ của các mô hình PTO cấu trúc xốp dưới biến 

dạng theo 2 trục x, y và 1 trục z. (A, B) Vf=0,89; (C, D) Vf=0,78; (E, F) Vf=0,81. 

  Để đánh giá độ mở rộng, thu hẹp của đường cong điện trễ, diện tích đường cong 

điện trễ Shla (hysteresis loop area) ở các giá trị biến dạng khác nhau của 3 mô hình được 

xác định. Hình 5 mô tả quan hệ giữa diện tích đường cong điện trễ - biến dạng. Kết quả 

cho thấy, diện tích đường cong điện trễ của mô hình Vf=0,81 gần như lớn nhất ở các giá 

trị biến dạng so với 2 mô hình còn lại. Dưới biến dạng theo 2 trục x, y (hình 5A), diện 

tích đường cong điện trễ lớn nhất là 92,60 µC.V.cm-2.Å-1 tại biến dạng -5% (lớn hơn 
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Hình 5. Đồ thị qua hệ ứng xuất (σzz) theo phương z - điện trường E của các mô hình 

PTO cấu trúc xốp dưới biến dạng theo 2 trục x, y và 1 trục z. (A, B) Vf=0,89; (C, D) 

Vf=0,78; (E, F) Vf=0,81. 

Bảng 2. Ứng suất σzz lớn nhất dưới biến dạng theo 2 trục x, y và theo 1 trục z. 
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Hình 4. Đồ thị đường cong điện trễ của các mô hình PTO cấu trúc xốp dưới biến dạng 
theo 2 trục x, y và 1 trục z. (A, B) Vf=0,89; (C, D) Vf=0,78; (E, F) Vf=0,81.

Hình 5. Đồ thị qua hệ ứng suất (σzz) theo phương z - điện trường E của các mô hình PTO cấu 
trúc xốp dưới biến dạng theo 2 trục x, y và 1 trục z. (A, B) Vf=0,89; (C, D) Vf=0,78; (E, F) Vf=0,81.
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z, đường cong điện trễ được mở rộng, còn dưới biến dạng 
kéo theo 2 trục x, y và biến dạng nén theo 1 trục z, đường 
cong điện trễ bị thu hẹp; dưới biến dạng theo 2 trục x, y, ứng 
suất σzz dưới biến dạng kéo luôn lớn hơn dưới biến dạng 
nén, còn dưới biến dạng theo 1 trục z, ứng suất σzz dưới biến 
dạng nén luôn lớn hơn dưới biến dạng kéo tại mọi giá trị 
điện trường. Trong đó, mô hình Vf=0,89 xuất hiện ứng suất 
σzz là lớn nhất.
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