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挠曲电效应是应变梯度与电极化之间的机电耦合, 存在尺寸效应, 在许多微纳米尺寸结构中起着非常重

要的作用. 本文采用密度泛函理论, 对交错层 SrTiO3/BaTiO3 超晶格进行了系统的挠曲电效应研究, 通过探究

超晶格在给定的应变梯度下的力电响应, 独立得到其纵向挠曲电系数、横向挠曲电系数和剪切挠曲电系数. 结

果表明: 超晶格的横向、剪切挠曲电系数和纵向挠曲电系数较其组分材料有不同的变化, 其中超晶格的横向和

剪切挠曲电系数分量分别较块体 BaTiO3 提升约 6倍, 较块体 SrTiO3 提升 4.2倍和 1.3倍; 纵向挠曲电系数较

其组成材料基本不变 ; 这种挠曲电系数分量不同程度提升的综合效果能够使超晶格 SrTiO3/BaTiO3 较

其单一组分材料的挠曲电效应产生数倍提升. 本文对寻找性能优异的复合挠曲电材料具有一定理论指导意义.
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1   引　言

钙钛矿结构过渡金属氧化物具有广泛的物理

特性, 如铁电性、铁磁性、高温超导和巨磁阻性等,

是凝聚态物理和材料科学研究的热点 [1,2]. 应变梯

度能够破坏晶体的反演对称性从而在材料中引起

电极化, 即挠曲电效应 [3,4]. 挠曲电效应是材料应变

梯度与电极化之间的耦合, 不受材料对称性和铁电

材料居里温度等限制, 仅依赖于材料的尺寸特征 [5],

在许多微纳米尺寸结构中挠曲电效应对材料性质

发挥主导作用 [6]. 随着对微纳米材料的深入研究,

ABO3 型钙钛矿材料在小尺寸状态下表现的挠曲

电效应增强逐渐吸引了学者广泛的关注 [7]. Lu等 [8]

通过原子力显微镜尖端在 BaTiO3 超薄膜中产生

应力梯度来调节挠曲电极化, 实现了采用纯机械力

动态切换控制极化. Wen等 [9] 提出了基于铁基驻

极体的挠曲电性驻极体, 发现施加非均匀变形的情

况下挠曲电性驻极体表现出巨大的挠曲电响应.

钙钛矿材料中存在多种可能影响挠曲电效应

的因素, 如内部微应变 [10]、极性纳米区域 [11] 和表

面压电性 [12] 等, 都能很容易地对电极化产生影响,

从而耦合到挠曲电效应中. 表面压电性的研究表

明, 表面/界面工程可能是控制和增强 SrTiO3 等材

料的挠曲电性能的可行途径 [12]. Zhang等 [13] 研究

揭示了表面自发极化可能在块体的铁电材料中与

挠曲电极化耦合, 导致实验上高估的挠曲电效应.

因此, 在实验上测量所得到的挠曲电系数通常是多

种因素的竞争组合结果 .  Zhang等 [14] 研究发现 ,

LaAlO3/SrTiO3 异质结以及 Nb掺杂的 LaAlO3/
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SrTiO3 异质结的挠曲电系数比 LaAlO3, SrTiO3
块体单晶材料提升了若干数量级, 并利用挠曲电效

应在 LaAlO3/SrTiO3 的异质结构的界面实现调节

材料的电子输运性质.

利用异质界面引起的电荷、轨道、自旋以及晶

格失配等自由度的重组逐渐成为调节材料电子结

构的有力手段 [15]. 氧化物超晶格将具有不同性质

的材料耦合在一起, 在氧化物超晶格中产生大量界

面, 放大了界面效应的可能性, 从而影响超晶格应

变下的电荷响应. Shu等 [16] 研究表明复合材料比

一般块体材料更容易存在显著的挠曲电效应. 随着

氧化物薄膜制备技术的飞速发展, 制备具有原子尺

度的钙钛矿过渡金属氧化物超晶格成为现实 [17].

理论方面, 学者们详细研究了单晶材料的纵向、横

向和剪切挠曲电系数, 包括 BaTiO3 和 PbTiO3 单

晶材料的纵向挠曲电系数 [18,19] 和二者的横向和剪

切挠曲电系数 [20]; 而超晶格材料的理论计算仅限

于纵向挠曲电系数, 如 1SrTiO3/1PbTiO3 (SPT)[15].

目前, 对钙钛矿超晶格材料的扰曲电效应综合研究

很少报道. 本文通过构建由 SrTiO3 和 BaTiO3 以

1∶1的比例逐层交替的 1SrTiO3/1BaTiO3  (SBT)

层状超晶格材料, 增加界面效应, 采用第一性原理

密度泛函理论 (density functional theory, DFT),

研究超晶格在应变梯度下的极化响应, 系统地计算

和分析该超晶格材料的扰曲电效应, 包括纵向挠曲

电系数、横向挠曲电系数和剪切挠曲电系数. 为制

备具有优异挠曲电性能的钙钛矿过渡金属氧化物

超晶格材料提供理论依据. 

2   计算方法

本文采用基于 DFT[21] 的第一性原理计算软

件 VASP(Vienna ab initio simulation package)[22],

交换关联势使用广义梯度近似 (generalized gra-

dient approximation, GGA)的Perdew-Burke-Ern-

zerhof (PBE)泛函, 电子-离子交换关联作用采用

投影缀加平面波势处理 [23], 电子平面波函数截

止能量为 500 eV, 自洽场迭代的能量收敛标准为

1×10–5  eV. 布里渊区积分时 , 采用  Monkhorst-

Pack的 k 网格 [24], 计算纵向和剪切扰曲电系数时

采用 6×6×1, 计算横向挠曲电系数时采用 1×6×1.

挠曲电效应描述由四阶张量相关的应变梯度

引起的极化响应: 

Pi = µijkl
∂εkl
∂xj

, (1)

Pi
∂εkl
∂xj

µijkl

式中,   为挠曲电诱导的极化强度,   为应变梯

度,   为挠曲电张量系数. 根据挠曲电效应的定

义可知, 通过构造一个具有已知应变梯度的系统,

然后计算由应变梯度诱导的极化强度, 可以得到

该体系的挠曲电系数. 晶胞的极化强度是零电场条

件下由应变梯度导致的原子位移极化, 极化强度由

玻恩有效电荷、晶胞体积和晶格中原子的相对位移

决定: 

Pα =
1

Ω

∑
κ,β

Zκ,αβδκ,β , (2)

Pα α Ω

Zκ,αβ δκ,β

其中,   是沿着  方向的自发极化,   表示晶胞体

积,   是材料中原子的玻恩有效电荷,   是原

子相对于中心对称结构晶格的位移.

SrTiO3 和 BaTiO3 晶格参数如表 1, 超晶格系

统模拟为 SrTiO3 和 BaTiO3 交替生长的层状材

料, 系统呈现 1/1层状. 计算模拟超晶格系统在

SrTiO3 衬底上沿 (001)方向生长, 因此, 超晶格采

用了  SrTiO3 的面内晶格常数 , 并对超晶格的

c/a 进行了系统优化.
  

表 1    结构晶格常数
Table 1.    Structural lattice constant.

结构 a/Å b/Å c/Å

SrTiO3 [17] 3.898 3.898 3.898

BaTiO3 [17] 3.985 3.985 3.985

SBT 3.898 3.898 4.034
 

3   计算结果与分析
 

3.1    纵向挠曲电系数

z纵向挠曲电极化是   方向的应变梯度所引起

的该方向上的极化, 该极化和应变梯度的耦合关系

式为 

P3333 = µ3333
∂ε33
∂z

. (3)

P3333 z ∂ε33/∂z z

µ3333

  是   方向的极化,    表示沿   方向的应

变梯度,    表示纵向挠曲电系数. 图 1 给出了

1×1×N (N 为晶胞层数)纵向挠曲电超晶胞模型.

图 1(a)是 SrTiO3/BaTiO3 的无应变超晶胞结构,

该超晶胞模拟 BaTiO3 生长在基底为 SrTiO3交替

层排列的情形. 考虑对图 1(a)所示的超晶胞结构
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Z施加沿  方向周期性的应变: 

ε (z) = εmaxcos
(
2π

z

h

)
, (4)

ε (z) z

εmax

其中  表示坐标  处的应变值, h 为超晶胞 Z 方

向高度,   为最大应变. 超晶胞原子沿 Z 方向的

位移为 

δ (z) =

∫ z

0

ε (z) dz =
εmaxh

2π
sin

(
2π

z

h

)
. (5)

将 (5)式形式的原子位移施加在图 1(a)所示的超

晶胞结构中, 即得到图 1(b)示意的内含应变梯度

的 SBT超晶胞模型, 晶胞内材料的应变梯度为 

∂ε33
∂z

= −2πεmax

h
sin

(
2π

z

h

)
. (6)

因此, 建立了 SBT超晶格与应变梯度保持相

同周期性的计算模型, 如图 1(b)所示, 在图 1(b)

中余弦形式的应变分布使得 h/4和 3h/4位置的平

均应变为零, 压电极化为零, 消除了压电效应对极

化的贡献, 同时该位置晶胞的应变梯度最大, 对应

的挠曲电效应最大, 可以提供最大的挠曲电极化.

ε33

为了使图 1(b)所示的超晶胞维持应变梯度的

状态 , 在施加应变   后 , 固定 A 位原子 (Sr或

Ba)的位置, 弛豫 Ti和 O原子到它们的平衡位置.

对应变结构进行优化后, 检查未固定的原子位置,

以查看松弛的超晶胞中是否仍然存在梯度应变.

图 2显示了 Z 方向不同高度的超晶胞在 emax =

0.5%情况下原子位移的分布情况, 图 2(a)—(d)对
 

Sr

Ba

Ti

O



 

(a)

(b)

图 1    1×1×N 纵向挠曲电超晶胞模型　(a) 无应变; (b) 施加纵向应变

Fig. 1. 1×1×N supercell model for longitudinal flexoelectricity: (a) Strain-free supercell; (b) supercell with longitudinal strain. 
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图 2    1×1×N 超晶胞中 A 位原子和 Ti, O原子 Z 方向的位移　(a) N = 12; (b) N = 16; (c) N = 20; (d) N = 24

zFig. 2. Atomic displacement along    direction in 1×1×N supercell: (a) N =12; (b) N = 16; (c) N = 20; (d) N = 24. 
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µ3333

应的晶胞层数 N 分别为 12, 16, 20, 24. 图 2表明

弛豫后超晶胞中的余弦应变梯度仍然存在. 通过

图 2(a)可以看出, 弛豫原子的位移比固定 A 位原

子的位移小, 意味着松弛原子的应变梯度小于预设

的固定 A 位原子的应变梯度. 而挠曲电系数由位

移极化和应变梯度的比值得到, 所以较小的梯度会

导致高估的挠曲电系数. 固定原子和弛豫原子的位

移之间的差异在很大程度上是与超晶胞尺寸有关.

图 2(b)—(d)显示, 随着超晶胞尺寸逐渐变大, 弛

豫原子的应变梯度和受约束的 A 位原子的应变梯

度之间的差异逐渐减小. 图 2(c), (d)中显示的超

晶胞中原子间的应变梯度差异几乎消失. 间接表

明, 为了施加应变梯度而选择约束 A 位原子是可

靠的. 这表明模拟计算时超晶胞的尺寸是影响挠曲

电系数的一个重要原因. 由此推测, 随着超晶胞尺

寸的增大, 晶格中固定原子和弛豫原子的应变梯度

最 终 趋 于 一 致 , 由 N  =  24情 况 下 可 以 得 到

SrTiO3/BaTiO3 超晶格的纵向挠曲电系数  为

–0.308 nC/m. 

3.2    横向挠曲电系数计算模型

横向挠曲电效应是 X 方向的应变引起沿 Z 方

向上的极化, 该极化和应变梯度的耦合关系式为 

P3311 = µ3311
∂ε11
∂z

. (7)

为了计算横向挠曲电系数, 构造了图 3(a)所示的

M×1×N 的超晶胞, M 为超晶胞 X 方向的尺寸. 为

模拟计算横向挠曲电效应, 对图 3(a)中的超晶胞

两侧对称施加应变形式. 如图 3(b)所示, 该应变

在 X 方向上关于蓝色虚线轴对称对称分布, 沿 Z

方向呈余弦式变化, 且在 X 方向越靠近对称轴, 余

弦形式的应变幅值越小, 在对称轴处为零, 该应变

表达式为 

ε11 (z) = εmaxcos
(
2πz
h

)
. (8)

(8)式对应的原子位移表达式为 

δ (x1) = (x1 − x0) εmaxcos
(
2πz
h

)
, (9)

δ (x1)  表示坐标为 x1 的原子在 X 方向的水平位移,

x0 表示图 3(b)所示的蓝色对称轴沿 X 方向的坐

标. 图 3(b)中超晶胞的应变梯度为 

∂ε11(z)

∂z
= −2πεmax

h
sin

(
2π

z

h

)
. (10)

分析 (8)式和 (10)式可知, 应变和应变梯度在 Z

方向上呈周期性, 并且与超晶胞的周期一致. 因此,

横向挠曲电效应引起的极化分布在 Z 方向也是周

期性的且在边界处连续, 从而可以减小退极化场的

影响. 为了保持弛豫前后晶胞单元在 X 方向上的

总长度不变, 固定超晶胞两侧边缘的原子, 以保持

超晶胞体积保持不变.

ε11 (z)

ε22 = 0

为保持图 3(b)所示超晶胞内的应变, 在施加

应变  后, 固定 Ba, Sr原子在 X 方向的坐标,

但允许在其他两个方向弛豫; Ti原子和 O原子不

受约束, 可以在各个方向弛豫. 结构优化后, 超晶

胞 Y 方向上的原子没有发生应变, 即   . 对

Z 方向的晶胞没有限制, 表明晶胞中原子可以在

Z 方向上自由弛豫. 原子弛豫到它们的平衡位置

时, (10)式的应变梯度仍然存在于超晶胞中内部.

选取超晶胞中对称轴上的晶胞来考虑挠曲电系数,

因为此处的晶胞受水平方向上对称的应变, 能消除

水平退极化场的影响. 对于 SrTiO3/BaTiO3 超晶

格, 极化也可能通过压电效应产生, 为了准确计算

横向挠曲电系数, 需尽可能消除压电效应的影响.

根据 (8)式, 位于超晶胞中间列 h/4和 3h/4位置

的晶胞水平应变为零, 不受压电效应的影响, 同时

从 (10)式可知, 此处的应变梯度最大, 挠曲电效应

最大. 因此, 选择超晶胞中间列 h/4和 3h/4处的

晶胞来计算横向挠曲电极化强度, 不仅可以消除压

电贡献, 而且由于其最大的应变梯度而具有最大的

挠曲电性.

对施加了应变的 M×1×N 超晶胞进行结构优

 

(a) (b)





图  3    M×1×N 的横向挠曲电超晶胞模型　 (a) 无应变 ;

(b) 施加横向应变

Fig. 3. M×1×N  supercell model  for  transverse   flexoelectri-

city:  (a)  Strain-free  supercell;  (b)  supercell  with transverse

strain. 
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εmax化, 最大应变设置为   = 0.5%. 经过测试, 为维

持超晶胞应变梯度的存在, 设置 M = 7比较合适.

图 4(a)—(c)是超晶胞在不同纵向尺寸下的原子水

平位移, 在 Z 方向上单胞层数分别为 N = 8, 12, 16.

图 4显示了超晶胞结构优化后 O原子弛豫到趋于

固定原子的应变状态, 证明了结构优化后的超晶胞

处于应变梯度状态.

从图 4(a)可以看出, 弛豫后晶胞内 O原子的

位移分布呈余弦形式, 但与固定 A 位原子的位移

差异明显. 随着超晶胞纵向尺寸的增加, 图 4(b)中

的固定原子和非固定原子之间的差异进一步减小.

图 4(c)中 O原子的位移曲线几乎收敛到与 Ba/Sr

的位移曲线相一致. 在 h/4和 3h/4的特定位置,

Sr/Ba原子位移曲线和 O原子的位移曲线相交且

Z 方向的位移基本为 0, 如图 4(c)中的第 4个和第

5个红点 (从左到右)所示. 因此, 如果我们选择这

些特定的位置来计算超晶胞的挠曲电系数, 就可以

忽略压电效应的影响. 由于超晶胞内周期性位移分

布, 以及垂直极化沿 z 方向的连续性, 使其在超晶

胞的顶部和底部边界没有退极化场, 同时中间一列

晶胞不受水平去极化场影响. 因此, 超晶胞尺寸的

变化, 并不会引起退极化场对挠曲电系数的影响.

图 4(d)中的实线对应于图 4(c)N =16时的纵

向应变分布以及挠曲电极化分布. 可以看出, 对超

晶胞在 X 方向上施加的横向应变梯度, 导致中间

列的单晶胞在 Z 方向发生余弦形式的应变分布,

这意味着沿 Z 方向存在纵向应变梯度及其诱导的

纵向挠曲电极化. 因此, 模拟计算横向挠曲电系数

时, SrTiO3/BaTiO3 超晶胞的总挠曲电位移极化

包括横向挠曲电极化和纵向挠曲电极化的贡献, 总

挠曲电极化可表示为 

P3 − P0 = µ3311
∂ε11
∂z

+ µ3333
∂ε33
∂z

, (11)

其中, P0 是初始状态的自发极化, 对于非铁电晶体,

P0 = 0. (11)式中由应变梯度诱导的位移极化可以

根据玻恩有效电荷计算得到. 根据 (11)式计算得

到超晶胞中间一列的挠曲电极化情况, 如图 4(d)

中的虚线所示, 是 N =16的超晶胞的极化分布. 可

以看出, h/4和 3h/4处的局部极化强度达到最大

且方向相反.

由于挠曲电极化中包含横向挠曲电极化和纵

向挠曲电极化两种成分, 为了准确测量横向挠曲电

系数, 需要消除纵向挠曲电极化的贡献. 由横向应
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图 4    7 ×1×N 超晶胞中 A 位原子和 O原子的 Z 方向位移　(a) N = 8; (b) N = 12; (c) N = 16; (d) N = 16超晶胞中的挠曲电极

化分布和纵向应变分布

Fig. 4. Z displacement of A-atoms and O-atoms in 7 ×1×N supercell: (a) N = 8; (b) N = 12; (c) N =16; (d) the polarization and

longitudinal strain along z direction with N =16. 
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变引起的纵向挠曲电效应可以根据纵向应变梯

度和纵向挠曲电系数的耦合得到, 其中纵向应变梯

度可以根据图 4(a)中的应变分布得到 , 纵向挠

曲电系数由前文的计算结果得到, 这里取µ3333 =
–0.308 nC/m. 根据 (11)式, 横向挠曲电系数计算

如下: 

µ3311 =

(
P3 − P0 − µ3333

∂ε33
∂z

)/∂ε11
∂z

. (12)

µ3311

在图 4(d)中最大挠曲电极化的位置计算得到的横

向挠曲电系数  = 9.87 nC/m. 

3.3    剪切挠曲电系数

剪切挠曲电效应指沿 Z 方向变化的 X 方向的

应变引起的 X 方向上的极化, 该极化和应变梯度

的耦合关系用下式描述: 

P1 = µ1313
∂ε13
∂z

. (13)

根据剪切挠曲电效应的定义构造了一个计算剪切

挠曲电系数的超晶胞, 如图 5(a)所示, 对此超晶胞

施加了沿竖直方向余弦变化的水平位移, 该位移表

达式为 

δx1 = −γcos
(
2πz
h

)
, (14)

其中, g 是剪切应变的比例因子. 图 5(b)为施加剪

切应变后的超晶胞模型, 由于原子的水平位移很

小, 对 (12)式做二阶求导得到超晶胞剪切应变梯

度表达式为 

∂ε11(z)

∂z
= −γ

(
2π
h

)2

cos
(
2π

z

h

)
. (15)

对施加剪切应变后的超晶胞进行结构弛豫, Ba/Sr

原子 X 方向坐标在弛豫过程中固定, 其他原子各

方向坐标允许弛豫到其平衡位置.

为了研究超晶胞的剪切挠曲电效应, 对不同纵

向尺寸的剪切应变超晶胞模型进行了结构优化, 剪

切应变系数g = 0.3 Å (1 Å = 10–10 m). 弛豫超晶

胞结构后, 考察不同尺寸的超晶胞中应变梯度是否

存在. 图 6(a)—(c)给出了超晶胞中 Sr/Ba原子和

O原子位移的比较. 结果表明, 在图 6(a)中, 对于

较小的纵向尺寸 (N = 12), O原子的位移并不收

敛于固定 Sr原子位置的位移. 当尺寸增加到 N = 28

时, Sr和 O原子的位置保持一致, 如图 6(c)所示,

这表明随着晶胞尺寸增大, 结构弛豫后超晶胞内

固定原子与非固定原子最终能够维持预计的应变

梯度.

对于没有压电效应和自发极化材料, 对极化的

唯一贡献来自剪切挠曲电效应. 利用玻恩有效电

荷计算超晶胞中的水平挠曲电极化, 图 6(d)显示

了 N = 28的超晶胞中的水平极化随 Z 高度的分

布. 可以看出, 局域极化的分布与 (15)式给出的应

变梯度方程具有相同形式, 呈余弦形式变化. 从

图 6(a)—(c)可以看出, h/2晶胞位置处应变梯度

最大, 挠曲电效应最强, 因此在 h/2晶胞位置来计

算超晶格的剪切挠曲电系数. 根据 (13)式计算在

应变梯度最大的方向上的剪切挠曲电系数µ1313,
当 N = 28时, µ1313 = –9.02 nC·m–1. 

3.4    结果讨论与分析

表 2总结了不同块体材料和超晶格的挠曲电

系数理论计算值 . 块体 BaTiO3, SrTiO3, 超晶格

SBT的横向挠曲电系数和剪切挠曲电系数均为

nC/m量级, 对应的纵向挠曲电系数为次 nC/m量

级. 然而, SBT超晶格的横向和剪切挠曲电系数相

比于组成材料 BaTiO3 和 SrTiO3 都得到了数倍的

增加; 其中, SBT超晶格的横向、剪切挠曲电系数

分量较块体 BaTiO3 提升约 6倍; 较块体 SrTiO3
横向和剪切挠曲电系数分别提升 4.2倍和 1.3倍.

纵向、横向和剪切挠曲电系数的综合效果将决定

SBT超晶格在实验上的扰曲电性能. SBT超晶格

 

(b)

(a)





图 5    M×1×N 的剪切超晶胞模型　(a) 无应变模型; (b) 施

加剪切应变

Fig. 5. M×1×N  supercell  mode  for  shear  flexoelectricity:

(a) Strain-free supercell; (b) supercell with shear strain. 
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材料在外界的应变梯度下在竖直方向产生的挠曲

电场应当表示为 [8]
 

E3 =
f3311
ε0εr

∂ε11
∂z

+
f3322
ε0εr

∂ε22
∂z

+
f1313
ε0εr

∂ε13
∂x

+
f2323
ε0εr

∂ε23
∂y

+
f3333
ε0εr

∂ε33
∂z

. (16)

E3 ε0

εr

其中,   是竖直方向的挠曲电场,   是真空介电常

数,   是应变下的介电常数, 等号右边第一项和第

二项是横向挠曲电效应的结果, 第三项和第四项是

剪切挠曲电效应的结果, 最后一项是纵向挠曲电效

应的结果. 在 SBT结构中, 横向和剪切挠曲电分量

的增强对总体的挠曲电效应增强有显著效果. 因

此, SBT超晶格理论上可以拥有数倍于块体组成

材料的扰曲电性能.

SBT超晶格的纵向挠曲电系数略微减小, 与

Hong[18] 和Xu等 [20] 计算的块体钙钛矿材料 BaTiO3
的挠曲电系数有相同的数量级. 一方面, 可能是由

于 SrTiO3 和 BaTiO3 晶格失配影响原子在 c 方向

的位移, 导致高估的应变梯度从而低估了挠曲电系

数. 另一方面, 可能是由于原子堆垛顺序对极化产

生影响, 不同的原子堆垛顺序会有不同的界面结

构. Guo等 [25] 研究发现, 在 SrTiO3/BaTiO3 异质

结中, TiO2-BaO界面结构产生的界面效应会削弱

纵向挠曲电极化, SrO-TiO2 界面效应会增强纵向

挠曲电极化, 此外, 不同堆垛顺序异质结构的界面

结合能表现出显著差异, 这种堆叠次序对纵向挠曲

电极化的影响仍需进一步确认. 

4   结　论

超晶格钙钛矿氧化物丰富的界面行为使其可

能表现出优异的挠曲电性能. 本文构建了钙钛矿氧

化物超晶格 SBT, 采用第一性原理计算了在给定

的应变梯度下, 超晶格中的原子位移, 结合玻恩有

效电荷, 得到挠曲电极化与应变梯度的耦合关系,
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图 6    3×1×N 超晶胞中 A 位原子和 O原子的 X 方向位移情况　(a) N = 12; (b) N = 16; (c) N = 28; (d) N = 28超晶胞中不同高

度的 X 方向极化

Fig. 6. X displacement of A-atoms and O-atoms in 3 ×1×N supercell: (a) N = 12; (b) N = 16; (c) N = 28; (d) X-polarization at

various height inside supercell with N = 28. 

 

表 2    挠曲电系数汇总
Table 2.    Summary of flexoelectric coefficient.

结构 µ3333  /
(nC·m–1)

µ3311  /
(nC·m–1)

µ1313  /
(nC·m–1)

BaTiO3[16,20] –0.36 1.6 –1.5

SrTiO3[16,20] –0.89 2.3 –6.6

PbTiO3[15] –0.417 — —

SPT[15] –2.405 — —

SBT –0.308 9.87 –9.02
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即挠曲电系数. 通过构建超晶格的方式向材料中引

入更多界面, 显著提升了材料的横向和剪切挠曲电

系数, 是一种增强挠曲电效应的可靠思路, 系统且

全面地丰富了挠曲电效应在超晶格中的研究, 为挠

曲电系数的实验测量提供参考. 同时, 为获取较大

挠曲电系数材料提供了一种可能的方法, 即通过组

成交错结构的超晶格材料来调节挠曲电性器件的

挠曲电响应, 为寻找和制备高性能的挠曲电材料提

供了新思路.
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Abstract

The  flexoelectric  effect  describes  the  coupling  of  polarization  to  strain  gradient,  which  has  increasingly

attracted interest in perovskite oxide materials. The perovskite oxide superlattice containing epitaxial relaxation

or  intrinsic  surface  tension  or  curvature,  together  with  its  high  dielectric  constant,  is  a  highly  desirable

candidate  for  high  flexoelectricity.  In  this  work,  the  flexoelectric  coefficients  of  1SrTiO3/1BaTiO3  superlattice,

which  is  composed  of  alternating  single  atomic  layers  of  SrTiO3  and  BaTiO3,  are  systematically  investigated

with  first  principle  density  functional  theory  calculations.  Various  supercell  sizes  are  used  to  minimize  the

discrepancy  between  the  gradient  values  of  the  fixed  atoms  and  relaxed  atoms.  It  is  found  that  the  strain

gradients of the constrained A-site atoms and the relaxed B-site atoms are almost the same when the supercell

sizes  are  1×1×24  for  longitudinal  flexoelectric  coefficient,  7×1×16  for  transverse  flexoelectric  coefficient  and

3×1×28  for  shear  flexoelectric  coefficient.  Calculation  results  demonstrate  that  the  transverse  flexoelectric

coefficient and shear flexoelectric coefficient of 1SrTiO3/1BaTiO3 superlattice are about one order of magnitude

larger  than  its  longitudinal  flexoelectric  coefficient.  Even  though  its  longitudinal  flexoelectric  coefficient

decreases slightly compared with its constituent compounds, both transverse coefficient and shear flexoelectric

coefficient  are  about  several  times  higher  than  the  counterparts  of  its  constituent  compounds,  respectively.

Hence,  the  overall  flexoelectric  coefficient  of  1SrTiO3/1BaTiO3  superlattice  is  enhanced  several  times  in

magnitude.  There  exist  a  large  number  of  interfaces  inside  the  perovskite  oxide  superlattice  with  alternating

single  atomic  layers  of  SrTiO3  and  BaTiO3,  which  potentially  stimulate  the  redistribution  of  charge  carriers,

orbitals and spins of the atoms at the interface and promote the interfacial strain gradient. The stacking order

of  the  superlattice  atoms  has  a  profound  influence  on  the  flexoelectric  properties.  These  studies  present  an

alternative  approach  to  fabricating  better  flexoelectric  materials  for  the  applications  of  electromechanical

equipment.
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