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柔性铁电材料在可穿戴电子领域具有重要应用前景, 然而其动态弯曲过程中应变梯度与极化翻转的力-

电耦合物理机制仍缺乏系统性的研究. 本研究基于相场模拟, 系统地探讨了 (SrTiO3)10/(PbTiO3)10/(SrTiO3)10
三层异质膜在 U型和 N型弯曲下的畴结构演化及其宏观电学响应. 研究表明, 通过改变弯曲变形方向可以产

生方向相反的挠曲电场, 导致电滞回线发生相应方向的偏移. 此外, 弯曲应变和应变梯度可驱动极性涡旋态

与单畴态之间的拓扑相变, 其中界面静电能、弹性约束及梯度能的协同作用对拓扑结构的稳定性起关键作

用. 本研究揭示了弯曲变形通过力-电耦合效应实现畴构型与电响应的定向调控机制, 为高密度柔性存储器和

能量收集器件的跨尺度设计奠定了理论基础, 并进一步拓展了拓扑态工程在柔性电子领域的应用前景.
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1   引　言

铁电钙钛矿氧化物凭借其独特的自发极化特

性及在外场 (电场、力场)下的动态响应能力, 已成

为现代电子器件的核心功能材料 [1,2]. 这类材料不

仅表现出优异的铁电性、压电性和介电性, 还因其

高居里温度、高极化稳定性及低损耗特性, 在非易

失性存储器 [3,4]、高精度压电传感器 [5–7]、高频滤波

器 [8] 等关键器件中得到了广泛应用, 同时也在医疗

超声成像、精密机电系统及微机械执行器等 [9–11] 领

域展现出卓越的应用潜力.

随着柔性电子技术的快速发展, 例如可穿戴健

康监测设备、人工电子皮肤、仿生软体机器人等,

对兼具高电子性能与力学柔韧性的铁电材料提出

了新的挑战 [12–15]. 然而, 传统无机铁电氧化物由于

其强离子键或共价键主导的晶体结构, 使得材料表

现出较高的本征脆性. 此外, 刚性基底的力学夹持

效应进一步抑制了铁电畴的自由演化, 降低了材料

的极化翻转效率和电滞回线对外场的动态响应能

力 [16,17]. 这些因素严重制约了传统铁电材料在柔性

电子领域的应用. 因此, 如何在保持优异铁电性能

的同时提高材料的力学柔韧性, 成为柔性铁电器件

发展的关键科学问题. 近年来, 薄膜新制备技术的

快速发展, 给具有优异力学弹性和电学性能的高质

量自支撑铁电薄膜的突破提供了新思路. 例如, 通

过脉冲激光沉积 (PLD)技术结合牺牲层刻蚀技术

(如 Sr3Al2O6 水溶层)等新制备方法, 研究者成功制

备了自支撑单晶铁电薄膜 [18–23](如 BaTiO3, BiFeO3).

这些薄膜在 180°折叠过程中不产生断裂, 并且在
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移除弯曲负载后能够恢复至初始形态, 从而克服了

刚性基底的约束. 更重要的是, 得益于应变工程和

应变梯度工程的调控, 这些自支撑铁电薄膜在极化

分布和拓扑畴结构方面展现出更丰富的可调控性.

在此背景上, (PbTiO3)n/(SrTiO3)n 超晶格体系因

其原子级异质界面设计成为近年来铁电材料研究

的热点. 该体系中的界面应变、静电耦合与梯度能

量协同作用, 使得其能够稳定多种非平凡铁电畴结

构, 包括通量闭合畴 [24]、极性涡旋 [25–27]、斯格明

子 [28] 等拓扑畴态. 例如, Yadav等 [25] 通过扫描透

射电子显微镜在 (SrTiO3)10/(PbTiO3)10 超晶格中

观察到周期性涡旋-反涡旋阵列, 其中极化矢量沿

闭合路径连续旋转. 而这些拓扑畴的形成源于多能

量竞争的动态平衡: 晶格不匹配导致的弹性能、PbTiO3
到 SrTiO3 层的极化不连续性带来的静电能以及改

变极化方向或大小所需的梯度能, 而周期性极化旋

转的出现有效地降低了系统的总自由能.

在铁电薄膜研究中, 应变工程已被广泛用于调

控晶格畸变, 从而影响畴结构的稳定性和极化翻转

动力学. 经典的热力学理论指出, 面内压缩应变可

抑制 PbTiO3 中的面内 a 畴的产生, 促使面外 c 畴

占主导, 从而提升剩余极化强度. 然而, 在柔性器

件的实际工作环境中, 薄膜往往处于非均匀应变状

态, 导致材料内部出现显著的应变梯度, 进而引发

挠曲电效应 [29]. 与均匀应变不同, 应变梯度不仅会

改变局部极化方向, 还可能影响畴壁的演化动力

学. 尽管已有研究初步探讨了单层铁电薄膜中应变

梯度对铁电性能的影响 [30–32], 但在多层异质结构

(如 (PbTiO3)n/(SrTiO3)n)中, 应变梯度与界面耦

合的协同作用机制仍未完全厘清, 这一问题的解决

对于优化柔性铁电异质结器件的电学与力学性能

至关重要.

因此, 选择 (SrTiO3)10/(PbTiO3)10/(SrTiO3)10
(STO/PTO/STO, 其中下标数字表示单位晶胞的

数量)柔性异质三层膜模型作为研究对象, 本文系

统性地探讨了该体系在不同弯曲应变梯度作用下

的畴结构演化行为. 通过逐步调控弯曲曲率半径,

研究了 U型弯曲与 N型弯曲两种应变模式下铁电

畴的演化规律, 并结合相场模拟计算了宏观电滞回

线的变化趋势. 本文的研究结果揭示了弯曲应变梯

度对多层铁电薄膜畴结构及极化翻转行为的影响

机理, 进一步拓展了柔性力学调控策略在异质铁电

结构中的应用潜力. 本研究不仅有助于理解多层铁

电薄膜中力电耦合机制, 也为未来柔性铁电器件的

铁电性能优化提供了理论基础. 

2   相场模型

本研究通过相场模拟方法, 研究了柔性铁电三

层薄膜在弯曲变形 (N型弯曲和 U型弯曲)下的极

化翻转行为. 模拟参数如表 1所列 [33,34]. 在相场方

法中, 序参量是描述系统微观结构演化的核心变

量. 它通常是一个随空间和时间变化的连续函数,

用于表征相变过程中材料不同相态的演化行为 [35–37].

在铁电相场模型中, 序参量 P 通常表示材料的自

发极化, 其本质是一个三维矢量场: P = (Px, Py,

Pz), 其中 Px, Py, Pz 分别表示沿 x, y, z 方向的极

化分量 (x, y, z 三轴分别表示 [100], [010]和 [001]

晶向). 极化 P 的空间分布决定了铁电材料的畴结

构, 而不同畴的相互作用和演化受外部应力、电

场、温度等因素调控. 特别地, 在柔性铁电薄膜系

统中, 外加弯曲等力学变形会显著影响极化的空间

分布, 从而导致畴结构的翻转. 极化矢量的动态演

化由时间依赖性相场方程控制, 其形式为 

∂Pi(r, t)

∂t
= −L

δF

δPi(r, t)
, i = 1, 2, 3, (1)

其中 r 表示体系的空间坐标, t 表示时间, L 是与畴

壁迁移率相关的动力学系数. 该演化方程描述了铁

电极化随时间的弛豫过程, 最终达到稳定的热力学

平衡态. F 则表示由朗道自由能、梯度能、弹性能、

静电能以及挠曲电耦合能共同组成的总自由能: 

F =

∫∫∫
V

[fLand(Pi) + fgrad(Pi,j) + felas(Pi, εij)

+fele(Pi, Ei)+fflexo(Pi, εkl, Pi,j , εkl,j)]dV. (2)

在无应力边界条件下, 薄膜体系的朗道自由能

密度 fLand 可通过极化矢量的分量展开为多项式形

式, 如下所示: 

fLand = α1(P
2
x + P 2

y + P 2
z ) + α11(P

4
x + P 4

y + P 4
z )

+ α12(P
2
xP

2
y + P 2

yP
2
z + P 2

z P
2
x )

+ α111(P
6
x + P 6

y + P 6
z )

+ α112[(P
4
xP

2
y + P 4

yP
2
x ) + (P 4

yP
2
z + P 4

z P
2
y )

+ (P 4
xP

2
z + P 4

z P
2
x )] + α123P

2
xP

2
yP

2
z , (3)

其中 a1, a11, a12, a111, a112 和 a123 为朗道自由能

展开的材料系数, 其中, a1 是与温度 T 有关的.
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梯度能密度 fgrad 与极化的梯度相关, 描述了

畴壁对总自由能的贡献部分. 可表示为
 

fgrad =
1

2
G11(P

2
x,x + P 2

y,y + P 2
z.z)

+G12(Px,xPy,y + Py,yPz,z + Px,xPz,z)

+
1

2
G44[(Px,y + Py,x)

2

+ (Px,z + Pz,x)
2
+ (Py,z + Pz,y)

2
]

+
1

2
G′

44[(Px,y − Py,x)
2

+ (Px,z − Pz,x)
2
+ (Py,z − Pz,y)

2
], (4)

G′
44

Pi,j = ∂Pi/∂xj

其中 G11, G12, G44 和  为梯度能系数. 我们采用

爱因斯坦记号表示张量, 下标中的逗号表示空间微

分, 如  .

系统的弹性能密度 felas 表示为
 

felas =
1

2
C11(e

2
xx + e2yy + e2zz) + C12(exxeyy

+ eyyezz + ezzexx) + 2C44(e
2
xy + e2yz + e2xz),

(5)

eij = εij − ε0ij

ε0ij

其中 C11, C12 和 C44 是弹性系数, eij 表示弹性应

变. 在多数钙钛矿体系中, 弹性应变  .

而本征应变  与材料的自发极化相关, 其关系为
 

ε0xx = Q11P
2
x +Q12(P

2
y + P 2

z ) ,

ε0yy = Q11P
2
y +Q12(P

2
x + P 2

z ) ,

ε0zz = Q11P
2
z +Q12(P

2
y + P 2

x ) ,

ε0xy = Q44PxPy ,

ε0yz = Q44PyPz ,

ε0xz = Q44PxPz , (6)

其中 Q11, Q12 和 Q44 是材料的电致伸缩系数.

静电能密度 fele 的表达式为 

fele = −1

2
ε0κb(E

2
x+E2

y+E2
z )−(ExPx+EyPy+EzPz),

(7)

Ei = −φ,i

其中 Ex, Ey 和 Ez 是电场分量; e0 是真空介电常数;

kb 是材料的相对介电常数. 根据静电学理论, 内建

电场可由  表示, 其中 j 是电势. 电势的

分布通过静电平衡方程求解: 

∇ ·D = 0 ,

∇ · (ε0Ei + Pi) = 0 . (8)

此外, 如果考虑非均匀应变引入的应变梯度效

应的话, 要引入体系的挠曲电耦合能 fflexo, 其可以

看作应变梯度与极化之间的耦合作用, 可以表达为 

fflexo =
1

2
fijkl(Pi,jεkl − εkl,jPi), (i, j, k, l = 1, 2, 3),

(9)

 

表 1    相场模拟所用的材料参数取值 [33,34] (SI单位制, 温度为 300 K)
Table 1.    Material parameter values in the phase-field simulations (SI unit, T=300 K).

变量 数值 变量 数值

PTO

α1/(108 J·m·C−2) −1.706 Q11/(m4·C−2) 0.089

α11/(107 J·m5·C−4) −7.3 Q12/(m4·C−2) –0.026

α12/(108 J·m5·C−4) 7.5 Q44/(m4·C−2) 0.0675

α111/(108 J·m9·C−6) 2.6 G11/(10−10 N·m4·C−2) 1.44

α112/(108 J·m9·C−6) 6.1 G12/(N·m4·C−2) 0

α123/(108 J·m9·C−6) −3.7 G44, G′
44/(10

−11 N·m4·C−2) 7.2

c11/(1011 J·m−3) 2.3 f11/V 1.6

c12/(1011 J·m−3) 1 f12/V –0.8

c44/(1010 J·m−3) 7 f44/V 0.15

STO

α1/(108 J·m·C−2) 2.017 Q44/(m4·C−2) 0.00957

α11/(109 J·m5·C−4) 1.7 G11/(10−10 N·m4·C−2) 1.44

α12/(109 J·m5·C−4) 4.45 G12/(N·m4·C−2) 0

c11/(1011 J·m−3) 3.3 G44, G′
44/(10

−11 N·m4·C−2) 7.2

c12/(1011 J·m−3) 1 f11/V –3.21

c44/(1011 J·m−3) 1.25 f12/V 1.47

Q11/(m4·C−2) 0.0457 f44/V 1.07

Q12/(m4·C−2) –0.0135 er (PTO/STO) 20
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其中 fijkl 是挠曲电耦合系数, 对于立方晶体, 挠曲

电耦合系数通常具有三个独立分量: 纵向耦合系

数 f11(= f1111)、横向耦合系数 f12(= f1122)和剪切耦

合系数 f44(= f1212).

Dini = 0

图 1展示了柔性 STO/PTO/STO三层铁电

薄膜在 U型 (向上凹)和 N型 (向下凹)两种弯曲

形变状态下的相场计算模型. 模拟尺寸为 150Dx×

150Dx×30Dx,  其中 Dx = 0.4 nm.  PTO和 STO

层的厚度均为 10Dx. 模拟过程中, 薄膜顶部设定

为自由应力边界, 而底部则与柔性衬底相连接, 以更

真实地反映实验条件下的力学约束效应. 此外, 为

了确保极化分布与应变场的空间连续性, 计算域在

面内方向采用周期性边界条件, 避免由于边界效应

导致的人工截断误差, 从而更准确地捕捉薄膜内部

畴结构的演化特征. 其中, 在计算 STO/PTO/STO

三层铁电薄膜弯曲状态下的畴结构时采取的是开

路电学边界条件 (   , Di 是电位移矢量 ,

ni 指求解表面上法线的单位矢量 n 的分量); 而在

计算电滞回线时为了与实验上电极状态一致, 因此

采取短路边界条件 (顶部和底部的电势设定为 0 V

或特定的外加电势). 薄膜顶部和底部的极化边界

条件为自由边界条件. 图 1(a)分别展示了 U型和 N

型弯曲状态下的三层膜结构及其相应的弯曲半径

R. 其中, R 代表弯曲曲率半径, 其大小决定了整个

体系的应变分布. 当 R 逐渐减小 (即弯曲程度增大),

薄膜内部的应力状态及极化响应均会发生显著变

化, 从而影响铁电畴结构的稳定性及翻转动力学.

值得注意的是, 尽管两种弯曲方式均能在铁电薄膜

中引入应变梯度, 但其具体的应力分布模式却存在

显著差异. 图 1(b)进一步展示了 U型和 N型弯曲

状态下铁电异质薄膜的应变分布. 计算结果表明,

在 U型弯曲条件下, 三层膜的中性层以下区域承

受面内拉应变, 而以上区域则处于面内压应变; 相

反, 在 N型弯曲条件下, 中性层以上区域受拉伸,

而以下区域则受压缩. 这种非均匀应变分布的形成

机制主要归因于弯曲变形的作用. 换而言之, 这种

应变梯度的方向取决于弯曲方式, 并且在不同区域

呈现镜像对称关系. 在弯曲过程中, 铁电异质薄膜

的上层与下层经历不同程度的拉伸或压缩, 从而在

晶格尺度上诱导显著的应变梯度. 由于柔性衬底直

接承受外加载荷, 且其与铁电薄膜之间的界面处变

形量最大, 因此该区域的应变量级最为明显. 值得

注意的是, 该计算方法及实验设计与大多数实际研

究中采用的弯曲变形方式保持一致, 即通过柔性衬

底的弯曲驱动铁电异质薄膜发生形变 [19,20,38], 从而

在宏观尺度上调控应变场的分布及其对极化结构

的影响.
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图 1　(a) 铁电三层膜的两种弯曲示意图, 这里 R 是弯曲曲

率的半径; (b) 铁电三层膜在 U型弯曲和 N型弯曲下的面

内应变 exx 分布; (c) 铁电三层膜在 U型弯曲和 N型弯曲下

的应变梯度 exx,z 分布

Fig. 1. (a) Schematic diagrams of the two bending configur-

ations of the ferroelectric trilayer film, where R is the radi-

us  of  curvature;  (b)  in-plane  strain  exx  of  the  ferroelectric

trilayer  film  under  U-shaped  and  N-shaped  bending;

(c)  strain gradient exx,z of  the ferroelectric  trilayer film un-

der U-shaped and N-shaped bending.
  

3   结果与讨论

图 2展示了U型弯曲变形下, STO/PTO/STO

三层铁电薄膜内部的畴结构演化行为. 在该体系

中, 由于 PTO和 STO具有不同的晶格参数 (分别

为 3.955 Å和 3.905 Å), 导致异质层之间存在失配

应变. 具体而言, PTO层受到面内压缩应变, 而 STO

层则处于面内拉伸应变状态. 这种层间应变的不匹

配对体系的极化分布、畴结构稳定性以及外场调控

行为产生重要影响.

在无弯曲形变的初始状态下 (R→∞), PTO层

内部的铁电畴结构表现为极性涡旋对, 这与体系的

弹性交互作用、静电能以及极化梯度能之间的竞争

平衡密切相关. 每个涡旋核心的极化矢量沿闭合路
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径旋转, 其核心直径在 4—5 nm, 与 Yadav等 [25]

观察的极性涡旋结构一致. 涡旋态的形成本质上是

体系通过局部极化旋转来降低总能量的一种策略,

其中, 介电层-铁电层之间的界面静电屏蔽效应在

稳定拓扑结构方面起到了关键作用. 随着弯曲曲率

半径 R 的减小 (即弯曲程度增加), PTO层的应变

状态逐渐发生变化, 进而影响畴结构的稳定性和拓

扑形态. 当 R > 937 nm时, 体系仍然维持原始的

极性涡旋对特征, 表明在该应变条件下, 界面应变

能的积累尚不足以驱动畴结构的拓扑相变. 然而,

当 R 下降至 937 nm时, PTO层内部的极化构型

发生突变, 原本的极性涡旋对演化为首尾相接的涡

流态, 并在空间分布上呈现锯齿形排列. 这种结构

重构可归因于弯曲变形引入的应变状态, 其不仅调

控了局部极化旋转方向, 还显著改变了体系的能量

分布, 使得原有的涡旋对结构不再稳定. 当 R 进一

步减小 (R = 200 nm), STO/PTO/STO三层膜的

上表面主要承受压缩应变 (exx ≈ –1.35%), 而下表

面主要承受拉伸应变 (exx ≈ 3%). 此时体系的面

内拉伸应变占据主导地位, 最终导致 PTO层内部

的极化构型彻底转变为面内 a 畴.

图 3展示了 N型弯曲变形作用下 STO/PTO/

STO三层铁电薄膜内部的畴结构演化行为. 相较

于 U型弯曲, N型弯曲的主要特征在于底层 (柔性

衬底)施加变形边界条件. 这导致体系下半部分的

压缩应变占主导, 从而对局部极化构型产生重要影

响, 并可能诱导新的畴结构演化路径.

在较大弯曲曲率半径 (即弯曲程度较小时),

PTO层内部的极性涡旋对 (polar vortex pairs)仍

然稳定存在, 这表明在该条件下, 体系的应变梯度

尚不足以破坏原始涡旋态的能量平衡. 然而, 随着

N型弯曲曲率半径 R 的进一步减小 (即弯曲程度

增加). 如当 R = 120 nm时, N型弯曲变形导致的

上表面拉伸应变 (exx ≈2.27%)与下表面压缩应变
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图 2    STO/PTO/STO三层膜在不同 U型弯曲半径下畴结构演化行为

Fig. 2. Domain evolution behavior in STO/PTO/STO trilayer films under different U-shaped bending radii.
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Fig. 3. Domain evolution behavior in STO/PTO/STO trilayer films under different N-shaped bending radii.
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(exx≈–5%), 体系的面内压缩应变进一步增强, 导

致极性涡旋对的尺度逐渐缩小. 这一现象表明, 弯

曲诱导的应变调控效应能够有效地抑制涡旋核心

的空间扩展性, 并促使局部极化矢量逐步朝着面外

方向排列. 当弯曲程度进一步增大时, 体系的极化

构型发生明显转变: 极性涡旋对逐渐演化为具有

180度畴壁的面外 c 畴, 即极化方向沿着薄膜法向

方向排列. 这一畴转变行为可归因于两方面因素:

一是弯曲变形引入的非均匀压缩应变抑制了极化

旋转自由度, 使得面内极化成分减少, 而面外极化

占据主导; 二是 STO层的介电调控作用增强, 在较

强的 N型弯曲应变作用下, STO层内的铁电极化

现象逐渐显现, 进一步促进了 PTO层内部 180°畴

壁的形成和稳定. 此外, 随着弯曲程度的进一步增

加, STO层本身的极化特征也变得显著, 最终形成

具有 180°畴壁的面外 c 畴. 在N型弯曲条件下, 应变

梯度方向的变化不仅影响极性涡旋对的稳定性, 还

对铁电畴结构的空间分布起到了显著的调控作用.

相关弯曲应变调控畴结构演化行为表明, U型

或 N型的弯曲方向不仅能够驱动铁电畴的拓扑相

变, 同时也可以通过调控应变梯度方向来选择性地

稳定特定的极化结构.

Eflexo
z = f12εxx,z

在研究了弯曲变形对 STO/PTO/STO三层

膜内部畴结构演化的影响之后, 进一步探讨弯曲变

形对三层膜宏观电滞回线的调控机制. 如图 4所

示, U型弯曲条件下 STO/PTO/STO三层膜的电

滞回线出现显著的整体偏移现象. 值得指出的是,

虽然 U型与 N型弯曲在 PTO层中均可能引入一

定程度的应变作用, 但更关键的是其在厚度方向上

形成了不同方向的应变梯度, 体系内部的应变梯

度 exx,z 会引发横向挠曲电场   的产

生. 一般情况下, 钙钛矿材料的挠曲电耦合系数

f12 为正 ,  这意味着不同的弯曲形态 (U型或

N型)会导致方向相反的挠曲电场. 在 U型弯曲

(R = 240 nm)下, STO/PTO/STO三层膜的上表

面主要承受压缩应变 (exx ≈ –1.13%), 下表面主要

承受拉伸应变 (exx ≈ 2.5%), 从而在厚度方向形成

负向应变梯度 (exx, z ≈ –3.03×106 m–1), 引发面外

方向的负向挠曲电场. 该挠曲电场有效地调控了极

化翻转过程, 使得电滞回线整体向右下方偏移 (如

图 4中心区域的放大图所示).

进一步分析发现, 随着 U型弯曲程度的增大

(即弯曲曲率半径 R 变小), 这一偏移效应逐渐增

强, 进而引起矫顽电场 (Ec)、最大极化强度 (Pmax)

和剩余极化强度 (Pr)的变化, 如表 2所列. 在未弯

曲状态下, 由于 STO/PTO/STO三层膜内部主要

为极性涡旋对结构, 且在施加循环电场后, 零电场

状态下形成面内单畴, 因此矫顽电场和剩余极化强

度均接近零. 相比之下, 当三层膜处于U型弯曲且曲

率半径 R = 240 nm时, 矫顽电场由 0 kV/cm增

大至 16.67 kV/cm, 而剩余极化强度变为负向的

–0.69 μC/cm2. 而由于 U型弯曲引入的面内拉应

变, 导致电偶极子倾向于面内方向排布, 从而导致

整体的最大极化强度随之减小. 最大极化强度从未

弯曲状态下的 43.90 μC/cm2 降低至 42.86 μC/cm2.

这种电滞回线的整体偏移与畴结构演化密切相关,

表明弯曲变形不仅能够通过应变调控畴结构, 还会

通过挠曲电效应显著改变体系的宏观铁电响应.
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电滞回线

Fig. 4. Hysteresis  loops  of  STO/PTO/STO  trilayer  films

under different U-shaped bending radii.

 

表 2    STO/PTO/STO三层膜在U型弯曲变形下电

滞回线的矫顽电场、最大极化强度和剩余极化强度
Table 2.    Coercive electric field, maximum polariza-

tion,  and  remnant  polarization  of  the  ferroelectric

hysteresis loop in STO/PTO/STO trilayer films un-

der U-shaped bending deformation.

U型弯曲-
R/nm

exx,z/
(106 m–1)

Ec/
(kV·cm–1)

Pmax/
(μC·cm–2)

Pr/
(μC·cm–2)

未弯曲 0 0 43.90 0

1200 –0.61 2.78 43.72 –0.29

937 –0.77 2.78 43.64 –0.31

600 –1.14 5.56 43.52 –0.46

400 –1.82 11.11 43.30 –0.57

300 –2.42 13.89 43.05 –0.64

240 –3.03 16.67 42.86 –0.69
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图 5展示了 U型弯曲变形下 STO/PTO/STO

三层膜的极化分布在外加电场作用下的演化过程.

在未弯曲状态下且未施加外加电场 (0 MV/cm)时,

PTO层内部的电偶极子自发形成周期性顺时针-

逆时针极性涡旋对阵列. 当施加正向电场时, 极化

分布发生显著重构. 比如当电场增至 0.21 MV/cm

时, 涡旋核心逐渐湮灭, 部分面外极化分量沿着外

加电场方向发生偏转, 逐渐转向面外向上. 从而最

终演化为如电场为 5 MV/cm下的面外单畴结构,

此时 PTO层内所有电偶极子方向与外加电场方向

一致. 值得注意的是, 当电场从面外向上降至 0后,

体系不再恢复至原始涡旋态, 而是变为面内单畴,

这表明体系具有一定的滞后效应. 当三层膜处于

U型弯曲 (曲率半径 R = 240 nm)时, PTO层受

到占主导的面内拉应变. 由于拉应变的引入, 面外

极化分量 (c 畴)稳定性降低, 极化矢量更倾向于沿

面内方向排列, 从而形成面内单畴结构. 当电场增

至 5 kV/cm时, 极化分布趋于均匀化系统进入面

内单畴态.

接下来, 我们研究在 N型弯曲变形下柔性三

层膜表现出的宏观电滞回线行为, 如图 6所示. 在

N型弯曲条件下, STO/PTO/STO三层膜在面外

方向产生正向挠曲电场, 从而导致电滞回线整体发

生左上方向偏移 (如图 6中心区域的放大图所示), 并

且随着 N型弯曲程度的增大 (即曲率半径 R 逐

渐减小), 偏移程度逐步增强, 表明挠曲电场的调

控效应随弯曲变形增强而显著提升. 从而导致三

层膜的矫顽电场、最大极化强度和剩余极化强度

均发生变化, 具体数值变化见表 3. 矫顽电场方面,

在未弯曲状态下,  体系的矫顽电场接近 0, 因为

PTO层主要由涡旋对构成 ;  当曲率半径 R =

200 nm时, 矫顽电场变至–19.44 kV/cm. 剩余极

化强度方面, 未弯曲状态下 Pr 近似为 0, 这是由于

体系零场时主要呈现涡旋态, 极化无明显自发取

向;  当 R = 200 nm时 , Pr 增加至 1.42  μC/cm²,

表明 N型弯曲诱导的正向挠曲电场促进了面外极
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Fig. 5. Electric field-modulated polarization distribution in STO/PTO/STO trilayers under U-shaped bending deformation.
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化分量的形成, 使得零场下体系更容易保持剩余极

化. 最大极化强度方面, 由于 N型弯曲引入面内压

缩应变, 该应变增强了电偶极子向面外方向排列的

倾向, 从而提升了体系的饱和极化值; 未弯曲状态下

Pmax 为 43.90 μC/cm², 而当 R = 200 nm时, Pmax
增大至 45.15 μC/cm², 表明 N型弯曲有助于增强

铁电响应. 这一现象的物理机制主要归因于弯曲诱

导的应变梯度调控, N型弯曲产生的正向挠曲电场

促进面外极化方向的排列, 使得零场下剩余极化增

强, 导致电滞回线向左上偏移; 同时, 面内压缩应

变效应进一步增强面外极化的稳定性, 使得最大极

化强度增加, 并增强了极化翻转所需的临界电场,

导致矫顽电场显著增加. 综上所述, 剩余弯曲通过

应变调控与挠曲电场效应, 不仅影响了电滞回线的

整体偏移, 还改变了体系的极化翻转特性, 为柔性

铁电薄膜的力-电耦合机制研究提供了重要的物理

见解.

图 7展示了 N型弯曲变形下 STO/PTO/STO

三层膜的极化分布随电场演化的动态过程. 当 N型

弯曲曲率半径 R 为 200 nm且未施加电场 (0 MV/cm)

时, 弯曲变形导致的上表面拉伸应变 (exx≈1.5%)

与下表面压缩应变 (exx≈–3%), 诱导产生面外正向

应变梯度场 (exx,z ≈3.61×106 m–1). 由于压缩应变

在整个体系中占主导作用, 使得 PTO层内的极化

构型主要表现为周期性涡旋-反涡旋阵列. 然而,

与 U型弯曲相比, N型弯曲引入的面内压缩应变

使得晶格沿面外方向收缩, 从而进一步稳定面外

c 畴, 并显著抑制面内 a 畴的成核过程. 当外加面

外电场增至 0.21 MV/cm时, 体系的畴结构已完全

转变为面外 c 畴, 表明 N型弯曲下的挠曲电场调

控已足以驱动极化矢量朝向面外方向排列. 随着电

场继续增大至正向饱和值 (E = 5 MV/cm)时, 体

系进入稳定的面外单畴态, 其最大极化强度 (Pmax=

45.15 μC/cm²)相比未弯曲状态 (43.90 μC/cm²)

提升了 2.9%. 这一极化增强效应源于 N型弯曲产

生的应变梯度与外加电场之间的协同作用, 即挠曲

 

表 3    STO/PTO/STO三层膜在N型弯曲变形下电

滞回线的矫顽电场、最大极化强度和剩余极化强度
Table 3.    Coercive electric field, maximum polariza-

tion,  and  remnant  polarization  of  the  ferroelectric

hysteresis loop in STO/PTO/STO trilayer films un-

der N-shaped bending deformation.

N型弯曲-
R/nm

exx,z/
(106 m–1)

Ec/
(kV·cm–1)

Pmax/
(μC·cm–2)

Pr/
(μC·cm–2)

未弯曲 0 0 43.90 0

1200 0.61 –2.78 44.13 0.21

600 1.14 –5.56 44.33 0.43

400 1.82 –8.33 44.53 0.67

300 2.42 –13.89 44.78 0.93

240 3.03 –16.67 44.88 1.18

200 3.61 –19.44 45.15 1.42
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图 7    STO/PTO/STO异质膜在 N型弯曲变形下的电场调控极化分布特性

Fig. 7. Electric field-modulated polarization distribution in STO/PTO/STO trilayers under N-shaped bending deformation.
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电场的方向与外加电场方向一致, 两者叠加后共同

驱动极化矢量沿面外方向排列, 提升体系的极化响

应能力. 在移除外加电场后, 体系的剩余极化强度

仍保持正向, 且与图 6中的电滞回线左上方偏移相

对应, 进一步验证了应变梯度符号对极化翻转路径

的非对称调控作用. 图 7所揭示的极化演化动态过

程不仅深化了对柔性铁电薄膜中力学-电学协同效

应的理解, 同时也为柔性铁电器件的性能优化 (如

多态存储、手性传感)提供了新的理论依据. 

4   结　论

本文通过相场模拟系统探究了弯曲应变梯度

对 STO/PTO/STO三层铁电薄膜畴结构及宏观

电滞回线的调控机制. 结果表明, U型和 N型弯

曲变形方式通过引入不同的应变梯度方向, 显著

地影响了薄膜内部的极化分布和拓扑畴演化. U型

弯曲诱导的负向挠曲电场导致电滞回线向右下

方偏移, U型弯曲曲率半径为 240 nm时, 矫顽电

场增大至 16.67 kV/cm, 剩余极化强度变为负值

(–0.69  μC/cm²),  且最大极化强度降低至 42.86

μC/cm², 表明占主导的拉应变抑制了面外极化分

量的稳定性. 相反, N型弯曲产生的正向挠曲电场

促使电滞回线向左上方偏移, N型弯曲曲率半径

为 200 nm时, 矫顽电场改变至–19.44 kV/cm, 剩

余极化强度提升至 1.42 μC/cm², 最大极化强度增

至 45.15 μC/cm², 反映了占主导的面内压缩应变

对面外极化的增强作用. 此外, 弯曲应变梯度驱动

了极性涡旋对向面内或面外单畴的拓扑相变, 揭示

了应变梯度与界面静电耦合的协同效应. 这些发现

不仅阐明了弯曲变形对铁电畴结构及电响应的调

控机制, 还为柔性铁电器件的设计提供了理论依据.

感谢北京理工大学力学系李永恒博士的讨论.
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Abstract

Flexible  ferroelectric  materials  possess  considerable  potentials  for  wearable  electronics  and  bio-inspired
devices, yet their mechano-electric coupling mechanisms under dynamic bending conditions remain incompletely
understood. In his work, the effects of bending deformation on domain structures and macroscopic ferroelectric
responses in (SrTiO3)10/(PbTiO3)10/(SrTiO3)10 flexible ferroelectric trilayer films are systematically investigated
using  phase-field  simulations.  By  constructing  computational  models  for  upward-concave  (U-shaped)  and
downward-concave (N-shaped) bending configurations, the strain distribution and its regulation mechanism on
polarization  patterns  under  different  curvature  radii  are  analyzed.  The results  reveal  distinct  strain  gradients
across bending modes: U-shaped bending induces compressive strain in the upper layer and tensile strain in the
lower  layer,  generating  a  negative  out-of-plane  strain  gradient.  Conversely,  N-shaped  bending  reverses  this
strain  distribution.  Such  inhomogeneous  strains  drive  significant  polarization  reconfiguration  within  the  PTO
layer. At a moderate curvature (large R), the system retains stable vortex-antivortex pairs. Reducing bending
radius  (smaller  R)  promotes  divergent  topological  transitions—U-shaped  bending  facilitates  vortex  pair
transformation  into  zigzag-like  domains,  while  N-shaped  bending  drives  vortex-to-out-of-plane  c-domain
evolution. Notably, bending-induced strain gradients impose transverse flexoelectric fields that markedly change
trilayer hysteresis loops. U-shaped bending introduces a negative flexoelectric field, shifting loops rightward with
maximum polarization  (Pmax)  decreasing.  In  contrast,  N-shaped  bending  generates  a  positive  field,  enhancing
Pmax  via  leftward  loop  shifting.  The  polarization  switching  analysis  under  electric  field  further  demonstrates
bending-mediated  control  of  domain  evolution  pathway  and  reversal  dynamics.  These  findings  not  only
elucidate profound bending effects on flexible ferroelectrics’ domain architectures and functional properties but
also  provide  theoretical  guidance  for  designing  strain-programmable  ferroelectric  memories,  adaptive  sensors,
and neuromorphic electronics.

Keywords: phase-field simulation, bending, strain gradient, ferroelectric vortex

PACS: 75.70.Kw, 77.80.Dj, 77.80.bn, 78.20.Bh 　DOI: 10.7498/aps.74.20250334

CSTR：32037.14.aps.74.20250334
 

*  Project supported by the National Natural Science Foundation of China (Grant Nos. 92463306, 52372100, 52472119) and the

Natural Science Foundation of Beijing, China (Grant No. 2242057).

†  Corresponding author. E-mail:  hbhuang@bit.edu.cn 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 12 (2025)    127501

127501-10

https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.120805
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.120805
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.120805
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.120805
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.120805
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.120805
https://doi.org/10.1016/j.actamat.2025.120805
https://doi.org/10.1038/s41467-017-01733-8
https://doi.org/10.1038/s41467-017-01733-8
https://doi.org/10.1038/s41467-017-01733-8
https://doi.org/10.1038/s41467-017-01733-8
https://doi.org/10.1038/s41467-017-01733-8
https://doi.org/10.1038/s41467-017-01733-8
https://doi.org/10.1038/s41467-017-01733-8
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.132.086801
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.132.086801
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.132.086801
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.132.086801
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.132.086801
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.132.086801
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.132.086801
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20200310
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.69.20201195
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201623
https://doi.org/10.1002/adma.202106826
https://doi.org/10.1002/adma.202106826
https://doi.org/10.1002/adma.202106826
https://doi.org/10.1002/adma.202106826
https://doi.org/10.1002/adma.202106826
https://doi.org/10.1002/adma.202106826
http://doi.org/10.7498/aps.74.20250334
https://cstr.cn/32037.14.aps.74.20250334
mailto:hbhuang@bit.edu.cn
mailto:hbhuang@bit.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


弯曲应变梯度作用下铁电三层膜畴翻转的相场模拟研究

郭常青   杨乐陶   王静   黄厚兵

Phase-field simulation of domain switching in ferroelectric trilayer films under bending-induced strain gradient

GUO Changqing      YANG Letao      WANG Jing      HUANG Houbing

引用信息 Citation: Acta Physica Sinica, 74, 127501 (2025)    DOI: 10.7498/aps.74.20250334    
CSTR: 32037.14.aps.74.20250334

在线阅读 View online: https://doi.org/10.7498/aps.74.20250334

当期内容 View table of contents: http://wulixb.iphy.ac.cn

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

Zr-2.5Sn合金高温腐蚀过程的相场模拟

Phase-field simulation of high-temperature corrosion of binary Zr-2.5Sn alloy

物理学报. 2024, 73(14): 148201   https://doi.org/10.7498/aps.73.20240393

Fe-Cr合金晶界偏析及辐照加速晶界偏析的相场模拟

Phase field simulation of grain boundary segregation and radiation-enhanced segregation in Fe-Cr alloys

物理学报. 2021, 70(11): 116101   https://doi.org/10.7498/aps.70.20201840

钙钛矿超晶格材料界面二维电子气的调控

Tuning two-dimensional electron gas at LaAlO3/KNbO3 interface by strain gradient

物理学报. 2023, 72(17): 176801   https://doi.org/10.7498/aps.72.20230573

外加应力作用下 UO2 中空洞演化过程的相场模拟

Phase-field simulation of void evolution in UO2 under applied stress

物理学报. 2022, 71(2): 026103   https://doi.org/10.7498/aps.71.20211440

陶瓷型复合燃料烧结过程的相场模拟研究

Phase-field simulation of sintering process of ceramic composite fuel

物理学报. 2024, 73(21): 210201   https://doi.org/10.7498/aps.73.20241112

相场法探究铁电体涡旋拓扑结构与准同型相界

Phase-field method explored ferroelectric vortex topology structure and morphotropic phase boundaries

物理学报. 2023, 72(3): 037702   https://doi.org/10.7498/aps.72.20221898

https://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.74.20250334
http://wulixb.iphy.ac.cn
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.73.20240393
https://doi.org/10.7498/aps.73.20240393
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.70.20201840
https://doi.org/10.7498/aps.70.20201840
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.72.20230573
https://doi.org/10.7498/aps.72.20230573
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.71.20211440
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.71.20211440
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.71.20211440
https://doi.org/10.7498/aps.71.20211440
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.73.20241112
https://doi.org/10.7498/aps.73.20241112
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.72.20221898
https://doi.org/10.7498/aps.72.20221898

	1 引　言
	2 相场模型
	3 结果与讨论
	4 结　论
	参考文献

