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Abstract 
The domain wall structure of barium titanate (BaTiO3) ferroelectric materials displays the bichiral 
structure under the flexoelectric effect, and the unconventional bichiral domain wall has a signifi-
cant effect on the properties of ferroelectric materials. In this study, the effects of temperature, 
electric field and gradient coefficient on the bichiral domain wall of the tetragonal phase BaTiO3 
are predicted in the Descartes coordinate system using Landau Ginsburg-Devonshire (LGD) theory. 
The results show that the wall width increases with the increase of temperature when the tem-
perature is close to the room temperature. The positive electric field makes the polarization curve 
of the ferroelectric material move up, and increases the forward polarization value. When the 
negative electric field is applied, the negative polarization value increases. The domain wall width 
increases with the increase of the gradient coefficient of BaTiO3 when the dimensionless gradient 
coefficient is in the range of 0.6 - 2.1. The simulation results will provide a way to tune the proper-
ties of ferroelectric materials with the bichiral domain wall. 
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摘  要 

钛酸钡(BaTiO3, BTO)铁电材料的畴壁结构在挠曲电作用下呈现双手性结构，非传统的双手性畴壁结构对

铁电材料的性能有较大影响。本文以笛卡尔坐标系为参考系，采用金兹堡-朗道-德希文理论模拟了不同

温度、电场以及梯度系数对正方相钛酸钡180˚双手性畴壁结构的影响。研究结果表明：当温度处于室温

附近时，畴壁宽度会随着温度的升高而增加。施加正向电场会使铁电材料的极化曲线向上平移，增加正

向极化值。施加负向电场，则增加负向极化值。当BTO无量纲梯度系数在0.6~2.1的范围内时，铁电畴壁

的宽度会随着梯度系数的增大而增加。该结果将为双手性畴壁调控铁电材料性能提供可靠的依据。 
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1. 引言 

铁电材料因具有自发极化、快速响应及低功耗等特性，被广泛应用于各个领域之中，如航空航天、

固体制冷及传感技术等。目前，铁电电子器件的尺寸已达到纳米甚至微纳米尺度。随着器件尺寸的不断

减小，畴壁结构对器件性能的影响也越发显著，如极化的头-头或尾-尾相接会使铁电材料出现导电性。因

此，铁电体畴壁结构对材料性能的影响逐渐成为研究热点[1] [2]。 
之前一些以块状钛酸钡(BaTiO3, BTO)样品为研究对象的研究忽略了畴壁的独特性能[3] [4] [5]。但随

着研究的深入，一些研究者开始对铁电畴壁内部结构展开研究，试图通过改变外加条件来定向调控铁电

材料畴结构，进而优化铁电材料的性能。Yoshihiro 等人[2]发现 BTO 中的力电耦合对铁电畴壁会产生巨

大的影响。目前的观点认为铁电材料 180˚畴壁是 Ising 畴壁，它的特点是畴壁内部极化矢量的方向平行于

畴壁，且仅仅只存在一个极化分量，如图 1(a)所示。当存在力电耦合时，Ising 畴壁的极化分量会变得不 
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(a) Ising domain wall                        (b) Left-handed helical domain wall 

(a) Ising 畴壁                                (b) 左手螺旋畴壁 

 
(c) Right-handed helical domain wall                      (d) Bichiral domain wall 

(c) 右手螺旋畴壁                                  (d) 双手性畴壁 

Figure 1. The schematic of 180˚ domain wall structures 
图 1. 180˚畴畴壁结构示意图 

 
稳定，畴壁平面出现另一个极化分量使电中性 180˚畴壁出现手性相关的螺旋极化曲线[6] (Bloch 畴壁)。
所谓 Bloch 畴壁是指畴壁内极化矢量的大小不变，极化矢量方向通过顺时针或逆时针旋转形成螺旋结构，

如图 1(b)、图 1(c)所示。有研究者提出了在三角形对称的单畴铁电体中具有两个极化分量的畴壁是非手

性的，它的极化在畴壁两边沿着相反的方向翻转，在畴壁中心处极化值为 0 [7] [8]，Houchmandzadeh [9]
课题组把这种畴壁结构叫做“双手性”，所谓的双手性结构是指畴壁两端的极化向量同时翻转，翻转方

向相反，且通过畴壁中心的极化值为 0。这种电中性 180˚双手性畴壁可以由挠曲电(应变与有序参数梯度

的双线性耦合)效应产生，与传统的左手或右手 Bloch 畴壁相比，在空间翻转中不会破坏畴壁的对称性,
如图 1(d)所示。运用具有双手性结构的铁电材料制备的存储器，可以实现超高密度存储。同时，双手性

畴壁的迁移势垒，即畴壁从一个稳态翻转到下一个稳态外界所提供的能量，较 Ising 畴壁低。因此，具有

双手性畴壁的铁电材料在低功耗器件的研究与应用方面有巨大的潜力。 
有研究报导称，挠曲电效应使铁电材料 180˚畴壁具有双手性结构[10]，但没有完整提出外部条件对

双手性畴壁的影响。因此，本文以笛卡尔坐标系为参考系，分析不同温度、电场以及梯度系数等因素对

电中性 BTO 180˚双手性结构畴壁的影响。通过数值计算方法得到 BTO 的极化值，并绘制双手性畴壁的

极化曲线图。以此展开对铁电薄膜畴壁手性的研究，有助于掌握使用外场通过畴壁手性来调控铁电薄膜

性能的方法，为铁电薄膜性能优化提供理论指导。 
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2. 研究方法与手段 

2.1. 金兹堡-朗道-德希文理论 

考虑铁电材料 BTO 与母相呈 3m m对称，铁电材料 BTO 的电位移场为 bε= +D E P ，其中 bε 为基底

电介常数，E 为电场向量，P 为极化向量，D 满足泊松方程： 

div. 0=D                                        (1) 

将铁电极化扩展到六阶，考虑含梯度项、挠曲电项热力学吉布斯自由能写成以下形式[11]： 

d d1
2 d d

dd1 1
2 2 d d

i k
ij ijkl i j k l ijklmn i j k l m n ijkl ijkl ij k l

j l

ijk
ijkl ij kl ijkl ij k i i

l l

P P
G A B PP P P C PP P P P P D Q P P

x x

P
s F P E P

x x

σ

σ
σ σ σ

= + + + −

 
− + − − 

 

              (2) 

其中， ijA 、 ijklB 、 ijklmnC 、分别为二阶、四阶、六阶介电常数， ijklD 为梯度张量， ijklQ 为电致伸缩张量，

ijkls 为柔性张量， ijσ 为应力张量， ijklF 为挠曲电张量， iE 为电场。上述参数的具体表达形式如下： 

1ij ijA a δ= , ( )12
11 122ijkl ij kl ijkl

aB a a gδ δ= + − , 

123 123 123
112 111 1126 2 3ijklmn ij kl mn ijklmn

a a a
C a a a gδ δ δ  = + − − + 

 
, 

( )1
3ij kl ij kl ik jl il jkδ δ δ δ δ δ δ δ= + + , 

( ) ( )12 66 11 12 662ijkl ij kl ik jl il jk ijklD D D D D D gδ δ δ δ δ δ= + + + − − ,                  (3) 

ijδ 为不变张量，当 i j k l= = = ， 1ijklg = ，否则为 0。 i j k l m n= = = = = ， 1ijklg = ，否则为 0。 

( )66 66
12 11 124 2ijkl ij kl ik jl il jk ijkl

Q Q
Q Q Q Q gδ δ δ δ δ δ  = + + + − − 

 
                   (4) 

( )66 66
12 11 124 2ijkl ij kl ik jl il jk ijkl

s s
s s s s gδ δ δ δ δ δ  = + + + − − 

 
                     (5) 

( ) ( )66
12 11 12 662ijkl ij kl ik jl il jk ijkl

F
F F F F F gδ δ δ δ δ δ= + + + − −                     (6) 

根据热力学和金兹堡-朗道-德希文理论，当吉布斯自由能最低时，铁电材料 BTO 达到稳定极化值。

由吉布斯自由能表达式(2)，我们可以获得以下方程： 

,

d 0
di j i j

G G
P x P

 ∂ ∂
− =  ′∂ ∂ 

                                  (7) 

根据应力平衡状态得到以下方程： 

( )0 , 1, 2,3ij

j

i j
x
σ∂

= =
∂

                                 (8) 

对于吉布斯自由能表达式(2)中的应力梯度，可通过变分来推导应变，应变公式如下： 

( ),d dij ij ij k kG G xε σ σ ′= −∂ ∂ + ∂ ∂                            (9) 
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2.2. 参考系的选定 

挠曲电对铁电材料 BTO 的 90˚畴壁与{100}、{110}晶面族的 180˚畴壁并无影响。本篇文章选用笛卡

尔直角坐标系来描述双手性畴壁，以 BTO 的电中性 180˚双手性结构畴壁作为研究对象，规定铁电极化方

向与坐标轴 Z 方向一致时为正，使用坐标轴中的 X 方向与畴壁的 X2 方向的夹角度α 来定义畴壁的方位。

计算极化时选用的参考系(X1,X2,X3)中的 X1,X2 平面为畴壁平面，垂直于畴壁平面的 X3 为演化方向，参考

系、畴壁方位以及电中性 180˚双手性结构畴壁见上图 2、图 3 所示，图 3 中的 d 表示畴壁宽度。 
将铁电材料 BTO 的相关参数列成表格，如表 1 所示。其中 ( )u

ijD 表示畴壁翻转前的梯度系数， ( )
ijD σ 表

示畴壁翻转后的梯度系数。 

2.3. 180˚双手性畴壁能量方程的处理与分析 

铁电材料 BTO 的电中性 180˚双手性结构畴壁平行于铁电材料自发极化值 Ps 的方向，通过求解无应

力作用状态下的方程 7 和方程 8，可以得到六个等效的极化状态。考虑极化向量仅在 X3 方向变化情况，

应力张量 ijσ 也只与垂直畴壁平面的 X3 方向有关，且 3 4 5 0σ σ σ= = = ，在忽略退极化场的情况下，在挠

曲电的作用下极化分量只有 Ising 畴壁的极化 P1 与 Bloch 畴壁的极化 P2。在新的参考系中吉布斯自由能

式(2)可写成以下形式： 

( ) ( ) ( )

( ) ( )

( ) ( )

2 2 4 4 2 6 6 4 2
1 1 2 11 1 22 2 12 1 111 1 222 2 112 1 2

2 2
4 2 2 266 1 44 2

122 2 1 11 1 1 22 2 2
3 3

2 2 2 2
66 6 1 2 12 1 2 2 1 11 1 22 2 12 1 2

2
66 6 24

( )
2 2

1
2

1 1
2 2

G a P P a P a P a P a P a P a P P

D P D Pa P P Q P Q P
x x

Q P P Q P P s s s

s F

α α

α
α σ α σ

σ σ σ σ α σ σ σ

σ

= + + + + + + +

   ∂ ∂
+ + + − −   ∂ ∂   

 − − + − + − 

− + ( ) 2 2
2 2

3 3

P P EP
x x

σ
α σ

 ∂ ∂
− − ∂ ∂ 

           (10) 

P1 与角度α 独立，挠曲电作用使畴发生翻转一定角度，Ising 畴壁变得不稳定，需要新的极化分量

P2 来平衡。因此及计算 P2 时需要对相关参数进行修正，修正公式如下： 

( ) ( )211 12
22 11

2
sin 2

4
a aa aα α

−
= −                              (11) 

( ) ( )2 66 11 12
22 11 sin 2

4 2
Q Q QQ Qα α

− = + − 
 

                        (12) 

( ) ( )2 66 11 12
22 11 sin 2

4 2
s s ss sα α

− = + − 
 

                          (13) 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )2223 24 66 11 12

sin 4
sin 4

4 aF F F F F F
α

α α α≡ = − + ≡                   (14) 

( ) ( )2111 112
222 111

3
sin 2

4
a aa aα α

−
= − , ( ) ( )2112 123

122 112
2

sin 2
4

a a
a aα α

−
= −            (15) 

( ) ( )2 11 12
44 66 66sin 2

2
D DD D Dα α

− = + − 
 

                        (16) 

在热力学中，当能量最低时材料处于稳定状态。因此由公式(10)可以得到在 X3 方向的极化分量 P1、

P2 的表达式。如下公式： 
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Figure 2. Orientation of the 180˚ domain wall and reference frames used 
图 2. 180˚畴壁与参考系的方位示意图 

 

 
Figure 3. P1, P2 profiles of 180˚ bichral domain wall 
图 3. 180˚双手性畴壁结构 P1，P2极化曲线 

 
Table 1. Free energy coefficient of bulk ferroelectric BaTiO3 
表 1. 块状铁电 BaTiO3自由能量系数 

参数 值 参考文献 

( )2
1 C m Ja − ⋅ ⋅  ( ) 5

1 3.34 381 10a T= − ×  Ref.[13] 

( )4 5C m Jija − ⋅ ⋅
 

( ) 6 8
11 4.69 393 10 2.02 10a T≈ − × − ×  

8
12 3.230 10a ≈ ×

 
Ref.[13]

 

( )6 9C m Jijka − ⋅ ⋅
 

( ) 7 9
111 5.52 393 10 2.76 10a T≈ − − × + ×  

9 9
112 1234.47 10 , 4.91 10a a= × = ×

 
Ref.[13]

 

( ) ( )2 3C m Ju
ijD − ⋅ ⋅

 

( ) ( )10 10
11 125.1 10 , 0.2 10u uD D− −= × ≈ − ×  

( ) 10
66 0.2 10uD −≈ ×

 

Ref.[14]
 

( )2 4C mijQ − ⋅
 11 12 660.11, 0.043, 0.059Q Q Q= ≈ − =

 Ref.[15]
 

( )12 110 Paijs − −

 11 12 668.3, 2.7, 9.24s s s= ≈ − =
 Ref.[15]

 
( ) ( )VBST

ijklf
 11 12 665.12, 3.32, 0.045f f f= = =

 Ref.[16]
 

( )11 1 310 C mijklF − − ⋅
 

11 12 662.46, 0.48, 0.05F F F= = =  
( )

66 11 12 1.93BST
aF F F F= − + ≈ −

 

Ref.[16] 
F f sαγ βγ βγ=

 
( ) ( )2 3C m Jijkl ijklD Dσ −≡ ⋅ ⋅

 
( ) ( )uD D f Fσ
αγ αγ αβ βγ= −

 

 ( ) ( )10 10
11 123.52 10 , 1.24 10D Dσ σ− −= × = − ×

 

 ( ) 10
66 0.2 10D σ −= ×
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( )

( )

3 2 5 3 2 4
1 1 11 1 12 2 1 111 1 112 1 2 122 1 2

2
1

66 11 1 12 2 1 66 6 22
3

2 4 2 6 4 2

2 0

a P a P a P P a P a P P a P P

PD Q Q P Q P EP
x

α

σ σ σ

+ + + + +

∂
− − + − − =

∂

                (17a) 

( ) ( ) ( )

( ) ( )( ) ( )

3 2 5 4 2 3
1 2 22 2 12 2 1 222 2 112 1 2 122 1 2

2
1 2

44 22 2 12 1 2 66 6 1 242
33

2 4 2 6 2 4

2 0

a P a P a P P a P a P P a P P

PD Q Q P Q P F EP
xx

α α α

σ
α α σ σ σ α

+ + + + +

∂ ∂
− − + − − − =

∂∂

           (17b) 

远离畴壁中心的极化边界值为 

( ) ( ) ( )1 3 1 3 2 3, , 0s sP x P P x P P x→ −∞ = − →∞ = → ±∞ =                    (18) 

弹性应力自由的表达式 

( )3 0ij xσ → ±∞ =                                    (19) 

弹性问题在一维求解的情况下，方程(9)非零弹性应力分量的表达式如下[10]： 

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )
( )

2 2 2
24 12 2 3 1 11 22 12 12 2 22 12 12 22

1 2
22 11 12

sF s P x P P Q s Q s P Q s Q s

s s s

α α α α
σ

α

− ∂ ∂ + − − + −      
=

−
    (20a) 

( ) ( ) ( )[ ] ( )( )
( )

2 2 2
24 12 2 3 1 12 11 11 12 2 11 22 12 12

2 2
22 11 12

sF s P x P P Q s Q s P s Q Q s

s s s

α α
σ

α

∂ ∂ + − − + − +  
=

−
        (20b) 

( ) ( )66
6 1 3 2 3

66

Q
P x P x

s
σ = −                                (20c) 

3. 结果与讨论 

3.1. 温度对双手性畴壁的影响 

根据表 1 中可以看出，铁电材料介电常数 1a 、 11a 与温度相关，且 0 1a a= − 。不同的温度会使铁电材

料的极化值发生改变，也会改变铁电材料的性能。研究不同温度对 BTO 电中性 180˚双手性结构畴壁的影

响，对调控铁电材料的性能具有重要作用。在本文中，我们计算了 248 K、298 K、318 K 三个温度下双

手性结构畴壁的极化值。由于 Ising 畴壁是铁电材料 BTO 180˚畴壁的固有形式，计算 P1 时，可以忽略式

17(a)中的 P2，得到 P1的极化曲线如图 4。将 P1 代入 17(b)中进行线性化处理，得到 P2 的极化曲线如图 5。 
结果表明：BTO 在不同的温度下有不同的极化值，其畴壁宽度也会随温度的改变而变化。铁电材料

处于高于室温的环境时，其极化值增大畴壁宽度变窄；处于低于室温的环境时，其极化值会减小畴壁宽

度变宽。这种现象与铁电材料介电常数相关，高于室温时 0a 减小， 1a 与 11a 变大，吉布斯自由能也随着减

小，故铁电材料的正向与负向极化值也随之减小。由于双手性畴壁的极化曲线是中心对称的，畴壁两端

的极化减小使得畴壁宽度减小；低于室温时，吉布斯自由能增大，铁电材料的畴壁两端的极化值增大，

导致畴壁宽度增大。 

3.2. 电场对双手性畴壁的影响 

铁电材料具有自发极化特性，同时其极化的大小、方向能在外电场的作用下而发生改变。施加的电

场与自发极化方向相同为正电场，与极自发极化方向相反的电场为负电场。通过调控施加的电场，能得

到 BTO 性能最优的条件。我们计算了对 BTO 薄膜施加正电场、负电场以及它在无电场作用下的三种情

况，模拟外部电场对 BTO 双手性结构畴极化状态的影响。P1 与 P2 的计算方法与 3.2 中相同，并假设外 
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Figure 4. P1 profile at different temperature 
图 4. 不同温度下的 P1曲线 

 

 
Figure 5. P2 profile at different temperature 
图 5. 不同温度下的 P2曲线 

 
部电场对无穷远处的极化值无影响。P1 和 P2 在不同电场下的极化曲线如图 6、图 7 所示。 

结果表明：外部电场会改变铁电材料的极化值。对比于无电场作用的情况，正电场会使 P1、P2 的极

化曲线向上平移，增加正向极化值；相反，负电场会使 P1、P2 的极化曲线向下平移，增加负向极化值。

这是由于当外加电场的方向为正时，畴壁两端的极化沿正电场方向发生一定翻转，极化状态改变，导致

畴壁两端极化增大，造成极化曲线上移；当外加电场方向为负时，畴壁两端的极化沿负电场方向发生一

定翻转，极化状态改变，导致畴壁两端极化增大，造成极化曲线下移。 
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Figure 6. P1 profile at different electric field 
图 6. 不同电场的 P1曲线 

 

 
Figure 7. P2 profile at different electric field 
图 7. 不同电场的 P2曲线 

3.3. 梯度系数对双手性畴壁的影响 

在描述铁电材料吉布斯自由能的梯度能量项时，引入了梯度系数张量 Dijkl。同时，研究者发现 BTO
的无量纲梯度系数 11D∗ 的取值范围为 0.6~2.1 [12]。因此，不同的梯度系数会改变 BTO 的极化值。本文在

0.6~2.1 区间内选取间隔为 0.5 的梯度系数，研究不同梯度系数对 BTO 电中性 180˚双手性畴壁极化状态的

影响。P1 与 P2 的计算方法与 3.2 中相同，通过数值计算得到 P1 和 P2 在不同梯度系数下的极化曲线如图

8、图 9 所示： 
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Figure 8. P1 profile at different gradient coefficient 
图 8. 不同梯度系数下的 P1曲线 

 

 
Figure 9. P2 profile at different gradient coefficient 
图 9. 不同梯度系数下的 P2曲线 

 
结果表明：当 BTO 梯度系数 11D∗ 的取值范围为 0.6~2.1 时，随着梯度系数的增加，BTO 的极化值会

增加，畴壁会逐渐变宽，但畴壁中心的极化值任然为零。这是由于梯度系数的增加会使铁电材料的梯度

能增加，从而使吉布斯自由能增大，导致极化值增大。双手性畴壁的极化曲线是中心对称的，畴壁两端

的极化增大使得畴壁宽度增大。 

4. 总结 

基于 BTO 电中性 180˚双手性结构畴壁，我们模拟了温度、外部电场、梯度系数对双手性畴壁的影响。
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通过数值计算方法，得到了相应的极化值，并得出以下结论： 
1) 温度改变 BTO 的极化值，并使畴壁宽度发生变化。当铁电材料处于高于室温的环境时，其极化

值增大，畴壁宽度变窄；当铁电材料处于低于室温的环境时，其极化值会减小，畴壁宽度变宽； 
2) 外部电场并不会改变 BTO 的畴壁宽度，但会改变其极化值。对比于无电场作用的情况时，正电

场会使 P1、P2 的极化曲线向上平移，增加正向极化值；相反，负电场会使 P1、P2 的极化曲线向下平移，

增加负向极化值； 
3) 不同的梯度系数会对手性畴壁的极化值与畴壁宽度产生影响。当 BTO 梯度系数 11D∗ 的取值范围为

0.6~2.1 时，随着梯度系数的增加，BTO 的极化值会增加，畴壁会逐渐变宽。 
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