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Для исследования процессов переключения в тонких сегнетоэлектрических пленках использована
модифицированная трехмерная модель Изинга, в которой учтена роль деполяризующего поля. Ис-
следовано влияние толщины пленки и деполяризующего поля на величину коэрцитивного поля и
форму кривой диэлектрического гистерезиса.

DOI: 10.31857/S0367676520090070

В ряде тонкопленочных сегнетоэлектрических
устройств используется переключение поляриза-
ции в направлении, перпендикулярном плоско-
сти пленки, что позволяет при малых ее толщинах
управлять поляризацией весьма малыми напря-
жениями [1]. Особое внимание уделяется плен-
кам, в которых наблюдается размерный эффект
[2]. При этом основные направления теоретиче-
ских и экспериментальных исследований зависи-
мости поляризации от напряженности внешнего
электрического поля P(E) в сегнетоэлектриче-
ских тонких пленках сосредоточены на изучении:
нарушения динамической симметрии [3, 4], из-
менения площади петли гистерезиса при измене-
нии толщины пленки [5], наличия внутреннего
поля смещения [6]. Экспериментальные исследо-
вания показывают, что точка фазового перехода
при уменьшении толщины пленки может сме-
щаться как в сторону высоких [7], так и низких
температур [8]. В [8] показано, что в некоторых
достаточно тонких пленках спонтанная поляри-
зация не наблюдается, т.е. существует критиче-
ское значение толщины.

Использование при моделировании “закреп-
ленных” или “свободных” граничных условий в
модели Изинга позволяет подтвердить смещение
точки Кири к высоким, или низким температу-
рам соответственно. Однако, при моделировании
поляризации сегнетоэлектрических тонких пленок
без учета деполяризующего поля критической тол-
щины обнаружить не удается. Эту проблему решает
учет в модели деполяризующего поля, которое ока-

зывает значительное влияние только для тонких
пленок. Показано, что в этом случае при свобод-
ных граничных условиях с уменьшением толщины
пленки величина поляризации уменьшается, а при
определенном критическом значении резко падает
до нуля [9]. Включение деполяризующего поля
приводит к понижению температуры Кюри.

Целью работы является теоретическое иссле-
дование влияния толщины пленки на переключе-
ние тонких сегнетоэлектрических пленок.

Для изучения переключательных характери-
стик тонких сегнетоэлектрических пленок и опи-
сания их свойств мы используем трехмерную мо-
дель Изинга [10, 11], состоящую из N1, N2 и N3 уз-
лов вдоль соответствующих осей декартовой
системы координат. Предполагалось, что в попе-
речном сечении толщиной пленки L содержится
N3 элементарных ячеек. Положение узла решетки
характеризуются набором трех чисел 
(рис. 1а, 1б).

В данной работе потенциальная энергия одно-
го диполя, расположенного в узле  описывается
следующей формулой [9]:

(1)

где величина  может принимать два значения
+1 и –1, J – энергетическая константа, p – ди-
польный момент,  – напряженность деполяри-
зующего поля. Суммирование производится по
ближайшим соседям.
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Параметр дальнего ориентационного порядка,
который пропорционален поляризации, опреде-
ляется по следующей формуле [10]:

(2)

Учитывалось, что существуют свободные носи-
тели заряда, которые распределены внутри сегне-
тоэлектрической пленки с определенной плотно-
стью. Введена переменная M, величина которой
равна координате z точки (рис. 1а, 1б), в которой
плотность положительного заряда максимальна.
В отсутствии поля и поляризации распределение
плотности заряженных частиц равномерное
(рис. 1а), деполяризующее поле отсутствует и по-
этому принимается что,  В поляризо-
ванной пленке в отсутствии внешнего поля рас-
пределение плотности свободных зарядов не-
равномерное (рис. 1б). Наибольшая плотность
положительного заряда находится на одной из
поверхностей пленки, поэтому  или L в за-
висимости от направления поляризации. Для ха-
рактеристики наличия деполяризующего поля вве-
дена величина β (если  то деполяризующее по-
ле есть, при  – деполяризующего поля нет).

При большом значении толщины основная
часть частиц не достигает поверхности пленки,
поэтому деполяризующее поле отсутствует

 При уменьшении толщины сегнетоэлек-
трической пленки на ее границах возникает де-
поляризующее поле  в определенные ин-
тервалы времени. При этом направление депо-

μ =  �

�

1 2 3

1 .n
n

S
N N N

= 2.M L

= 0M

β = 1,
β = 0

( )β = 0 .

( )β = 1

ляризующего поля изменяется в зависимости от
того, на какой поверхности располагается макси-
мальное значение плотности положительного за-
ряда. Время, в течение которого существует депо-
ляризующее поле, зависит от подвижности носи-
телей заряда и от толщины пленки.

Для изучения переключательных характери-
стик тонких сегнетоэлектрических пленок было
проведено моделирование по следующему алго-
ритму:

1) Задаются начальные условия. Проводится
расчет диэлектрического состояния пленки только
после достаточно большого количества шагов
компьютерного моделирования. Поэтому выбор
начальных условий является произвольным. При-
нималась разупорядоченная ориентация диполей.
Значение параметра дальнего ориентационного
порядка и величины β принимались равными ну-
лю (  ). Значение величины 

2) Задается цикл по времени с шагом  на
k-ом шаге моделирования:

а) Определение величины M. Заряды переме-
щались под действием электрического поля:

(3)

где  – внутреннее электрическое поле, вы-
званное спонтанной поляризацией, определяется
формулой (4):

(4)
где α – коэффициент пропорциональности.
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Рис. 1. Схематическое изображение электрических диполей (а) и заряженных частиц (б) в пленке.
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 – внешнее поле с частотой ω, которое опре-
деляется следующим образом:

(5)

Средняя скорость движения потока заряжен-
ных частиц определяется по формуле:

(6)

где λ – подвижность носителей заряда.
Для определения распределения зарядов внут-

ри пленки решалось уравнение Смолуховского:

(7)

где ρ – плотность заряда.
При решении уравнения (7) использовались

граничные условия Неймана:

(8)

Затем определялась величина М как максимум
функции ρ(z).

б) Вычисление деполяризующего поля. На-
пряженность деполяризующего поля выражается
формулой (9):

(9)
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где  и δ – постоянные, определяемые числом
свободных носителей.

в) с помощью метода Монте-Карло (алгоритм
Метрополиса) вычислялась поляризация. Потен-
циальная энергия определялась по формуле (1).
Вычислялось значение параметра порядка  Ал-
горитм этой процедуры рассмотрен в [12].

3) Построение зависимости параметра поряд-
ка от напряженности электрического поля. Для
ограничения влияния начальных условий кривые
гистерезиса вычислялись после пятого цикла по
поляризации.

Для данной модели были вычислены зависи-
мости параметра дальнего ориентационного по-
рядка от напряженности общего электрического
поля μ(E). Внутреннее поле вычислялось с учетом
деполяризующего поля с помощью модели Изин-
га. Приведены зависимости μ(E) при различных
значениях частоты (рис. 2а) и толщины сегнето-
электрической пленки (рис. 2б). Учет частоты ω
внешнего электрического поля производился сле-
дующим образом: величина ω должна быть обрат-
но пропорциональной числу шагов Монте-Карло

 [13]. В качестве эталонной частоты в работе
было принято значение  соответствующее чис-
лу шагов Монте-Карло  на одну частицу.
Влияние частоты на вид петель гистерезиса для
объемного сегнетоэлектрика было рассмотрено,
например, в работе [14]. Результаты моделирова-
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Рис. 2. Зависимость параметра дальнего ориентационного порядка  от величины внешнего электрического поля
 при различных значениях частоты  = 7 (1), 5 (2), 3 (3), 1 (4) с толщиной  (а) и толщины сегнетоэлек-

трической пленки  = 7а (1), 10а (2), 15а (3), 20а (4) с частотой  (б) при различных значениях приведенной
температуры  = 5 (а), 7 (б), p – дипольный момент, a – размер элементарной ячейки.
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ния показали, что для тонких сегнетоэлектриче-
ских пленок (в отличии от объемного) при увели-
чении значения частоты наблюдается нарушение
симметрии. На рис. 2а, 2б видно, что петля сме-
щена относительно центра по горизонтальной
оси при увеличении частоты и уменьшении тол-
щины пленки, что является свидетельством нали-
чия внутреннего поля смещения, которое увели-
чивается с уменьшением толщины.

На рис. 3 приведена зависимость коэрцитив-
ного поля от обратной толщины сегнетоэлектри-
ческой пленки. Ниже точки фазового перехода в
объемном сегнетоэлектрике график имеет линей-
ную зависимость (кривая 1 на рис. 3), что согласу-
ется с экспериментальными данными [15]. При
увеличении толщины пленки при определенном
значении происходит резкое падение значения
коэрцитивного поля (кривая 2 на рис. 3).

Предложенная модель позволяет получить за-
висимость коэрцитивного поля от толщины плен-
ки. Коэрцитивное поле определяется величиной
деполяризующего поля, которое возникает в тон-
ких сегнетоэлектрических пленках за счет мигра-

ции заряженных частиц в переменных электриче-
ских полях.

Работа выполнена при поддержке Российско-
го фонда фундаментальных исследований (про-
ект № 19-32-50032).
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