DOI: 10.31276/VIST.2025.3540 Khoa hoc Tu nhién | Vat Iy; Khoa hoc tinh todn; Khoa hoc Ky thuat va Cong nghé | Ky thuat vat liéu va luyén kim n—

Anh hwdéng ciia dién truong ngoal va khuyet tat dang vét nit
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Tom tat:
Nghién ctru nay st dung phwong phap tdi wu héa ciu triic nguyén tir dwa trén mo hinh vé - 16i dé khao sat sy phu thudc
cta phin cwc dién trong PbTiO; (PTO) vao dién trirdng ngoai va sy xuat hién ciia khuyét tit. Két qua cho thiy, méi quan
hé giita d6 phan cwc dién P va dién trwedng ngoai E, dwe'c minh hoa qua dwdng cong dién tré, véi cac thong s6 dic trung:
trwedng dién khang E =+0,115 eV/A, @6 phan cwc dw P =186,8 1.C/cm’ va dd phan cwc bdo hoa P =+101,21 ;1C/cm? S xuat
hién ctia vét nitt lam P_giam lan lwot tir 34,9, 40,2 va 31,2% déi véi cac kich thwéc vét nitt axc, ax2c va 2axc, trong khi
E_giam 21,7% (axc), 18,3% (ax2c), nhung ting 16,5% & trwong hop 2axc. Dong thoi, irng suat tai E_giam 40,6% (tir 7,2
xudng 4,28 GPa), phan anh sy gian doan ciu tric. Két qua khong chi lam ré co’ ché phén cwe cia PTO ma con cung cap cor
s& Iy thuyét quan trong dé t6i wu hoa thiét ké thiét bi sat dién, dic biét 1a bé nhé truy cap ngau nhién khong mat dir liéu
khi ngat nguon (FeRAM), cam bién va cac hé thong dién tir diéu khién chinh xac. Nghién ctru dong thoi goi mé hwéng phat
trién trong viéc phan tich twong tac giiva khuyét tat cdu tric va dién truwedng ngoai trong vat liéu sat dién.

Tir khéa: dién trwdng ngoai, khuyét tat dang vét nirt, md hinh vé - 16, PbTiO,, phan cyc sit dién.
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Abstract:

This study employs atomic structure optimisation based on the core-shell model to investigate the dependence of
electric polarisation in PbTiO, (PTO) on external electric fields and the presence of defects. The results reveal the
relationship between polarisation (P) and electric field (E), as illustrated by the hysteresis loop, with characteristic
parameters including the coercive field E =+0.115 eV/A, the remanent polarisation P =+86.8 ;.C/cm?, and the saturation
polarisation P.=+101.21 uC/cm?®. The presence of cracks leads to a reduction in P_by 34.9, 40.2, and 31.2% for crack
sizes of axc, ax2c, and 2axc, respectively, while E_decreases by 21.7% (axc) and 18.3% (ax2c), but increases by 16.5%
in the case of 2axc. Additionally, the stress at E_drops by 40.6% (from 7.2 to 4.28 GPa), indicating structural disruption.
These findings not only elucidate the polarisation mechanism of PTO but also provide an important theoretical basis
for optimising ferroelectric device design, particularly ferroelectric random access memories (FeRAM), sensors, and
high-precision electronic control systems. The study also suggests future research directions for investigating the
interaction between structural defects and external electric fields in ferroelectric materials.
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1. it van de

Vat lidu st dién PbTiO, (PTO) dang thu hut nhiéu sy
quan tAm tlr cdng dong khoa hoc va nganh céng nghiép
nho vao cac dac tinh vwot troi nhw kha nang phan cuc
dién va &ng dung tiém nang trong cac thiét bi cong
nghé cao. Nhitng &rng dung néi bat bao gom FeRAM [1],
bd chuyén déi dién (transducers) [2] va cam bién [3].
Trong nhirng nam gin day, cic nghién ctu ly thuyét va
thwe nghiém da dat dwoc nhiéu thanh cong trong viéc
lam sang to co ché hinh thanh phan cwc dién trong vat
liéu sat dién [4, 5]. Dién hinh nhw md hinh Iy thuyét ctia
Cohen va Krakauer da chirng minh rang lién két héa hoc
gilta cac nguyén t&r dong vai tro quan trong trong viéc
xac dinh tinh chét sit dién cta BaTiO, (BTO) va PTO
bang phwong phap nguyén ly d4u (ab initio), nhdn manh
anh hudng cla ciu tric nguyén tir [4]. Ngoai ra, nghién
ctru clia Y. Chen va cs (2019) [5] da chi ra rang, do phan
cwc dién phu thudc manh vao cwong do tire thoi ciia dién
truweong tac dung, dong thoi co ché dao chiéu phan cuc
dudi tac dong clia cac xung dién cling da dwgc lam sang
td. Tuy nhién, cac nghién ciru trede day it chu trong dén
ng Xt ciia phan cuc dién dwéi tdc dung ctia dién trwong
va khuyét tit dang vét nirt trong qua trinh hoat dong ctia
céc linh kién dién tir dwa trén PTO, mic du day 1a yéu td
quan trong anh hwdng dén do tin ciy va hiéu suat.

Phuwong phéap tinh todn dwa trén nguyén ly dau -
nén tang co hoc lwong t - 1a moét cdng cu dang tin ciy,
thuwong dwoc stt dung dé mo phong va xac dinh cac tinh
chat cta vat liéu sit dién [6]. U'u diém cta phwong phap
nay la kha nang dw doan tinh chit ma khong can di
liéu thuc nghiém ban dau, nhwng né cé han ché nhw chi
ap dung hiéu qua cho moé hinh c6 s6 lwong nguyén ti
nhé (vai chuc nguyén tit), thoi gian tinh toan kéo dai va
thwong gidi han & diéu kién nhiét dd 0 K. Trong nhitrng
nam gan day, mé hinh vo - 16i [7] da cai thién cac nhwgc
diém trén bang cach cho phép mé phéng hé théng cé s6
lwong nguyén tir 1én (hang nghin nguyén tr), tiém can
véi ciu truc thuce té, gidm thoi gian tinh toan va dic biét
h6 tro mé phéng & cac diéu kién nhiét do khac nhau (>0
K) [8]. Nh¢ nhitng wu diém vwot trdi nay, mé hinh vo
- 16i da tré thanh mot trong nhitng phwong phap tinh
todn hiéu qua, dwoc st dung rong rai dé nghién ctru cac
tinh chat phan cwc dién ctia vatliéu, dic biét trong cac hé
théng phirc tap va dwéi cac diéu kién méi trwedng khac
nhau.

Trong nghién ctru nay, ching t6i ap dung phuwong
phép t6i wu hda ciu tric nguyén tir dya trén mo hinh vé
- 16i d€ khao sat chi tiét tinh chit phin cwc dién cla vat
liéu PTO dwéi tac dung cua dién trwong ngoai. Bén canh
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do, nghién ctru cling tap trung phan tich &nh hwédng cia
Khuyét tat dang vét niet dén dic tinh nay. Muc tiéu chinh
la 1am sang t6 m6i quan hé gitra ciu tric vi mo, dién
truedng va khuyét tat véi tinh chit phan cwc ctia PTO, tir
d6 cung cp co s& khoa hoc dé cai tién thiét ké va nang
cao hiéu suit ciia cac thiét bi dwa trén vat liéu st dién.

2. Phuong phap nghién cliu
2.1. M6 hinh mé phéng

Vat liéu sat dién PTO 1a ddi twong nghién ctru trong
cbng trinh nay, véi ciu tric pha thuin dién (pha cubic),
dwoc minh hoa trong hinh 1A va pha sit dién (pha ling
tru t giac - tetragonal) nhw mo ta trén hinh 1B. Hinh 1C
trinh bay mé hinh vé - 16i, trong d6 mdi nguyén tir dwoc
mo ta nhw mot hé thong gom hai phian: vo valdi [7]. Phan
v6 dwgc mo ta twong wng véi dam may dién tir co dién
tich 1a q,, phan 16i twong rng la hat nhan nguyén ti c6
dién tich la g_[9]. Tong dién tich ctia nguyén tir dwoc xac
dinh béi téng q, va q, phan 4nh su cin bing dién tich
trong cdu tric nguyén ti.

9=9e 9. (1)

Hinh 1. M6 hinh, céu tric 6 don vi cia PTO. (A) Pha thuan dién -
Cubic; (B) Pha sat dién - Tetragonal; (C) M6 hinh vo - 16i.

Trong nghién ctru nay, cac tinh toan dwgc thuc hién
trén moé hinh vat liéu PTO & pha sat dién, v&i ciu tric
da dwoc tbi wu hba va toa do chi tiét cta cac nguyén ti
duoc liét ké trong bang 1. Diéu kién bién chu ky dworc ap
dung trén ca ba phwong x, y va z, d€ mo6 phong mot hé
théng v6 han, tir d6 loai bo cac hiéu rng bé mat va dam
bdo tinh dai dién cta ciu trac. Qua trinh mé phéng dwgc
thwc hién bang phwong phép tinh toan t8i wu héa ciu
tric nguyén tir dwa trén mo hinh vo - 16i [7], cho phép
mo ta chinh xac cac twong tac gitra cic nguyén ti va cac
hiéu rng phan cuc dic trung clia vat liéu sit dién. D€ dat
dwoc do chinh xac cao va hiéu qua tinh todn, nghién ctru
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stt dung sw két hop hai thuit todn t6i wu hda: thuit toan
tdi wu Newton-Raphson, gitp tang t6c dé hoi tu trong
quad trinh t6i wu va giai thut cwc tiéu Broyden-Fletcher-
Goldfarb-Shanno (BFGS), mot phwong phap hiéu qua
trong t6i wu héa cac bai todn phi tuyén tinh. Toan bd qua
trinh mo6 phéng va tinh toan dwgc thuc hién thong qua
phin mém General Utility Lattice Program (GULP) [10],
mot cong cu linh hoat va hiéu qua cho m6 phong vat liéu
& kich thuéc nguyén tir. Phdn mém nay cho phép thuc
hién céc tinh toan phirc tap vé ciu tric va tinh chit cta
PTO mot cach hiéu qua, hd tro phan tich chi tiét cac dic
tinh vt liéu trong diéu kién mo phdng.

Bang 1. Toa d6 nguyén tir ctia PTO & c4u truc lang tru tir giac.

Nguyén tfrTQa @@ (A] X Y z

Pb 0,0000 0,0000 0,0000
Ti 0,5000 0,5000 0,5337
0, 0,5000 0,5000 0,0902
o, 0,0000 0,5000 0,6050
0 0,5000 0,0000 0,6050

2.2. Phén cwec sat dién

Hién twong phan cuc trong vat liéu PTO xay ra do
sw chuyén dich twong doi gitra phan vo (dai dién cho
dam may dién ti) va 16i (dai dién cho hat nhan) cia cac
nguyén tir trong ciu tric tinh thé. Khi c6 tic dong tir bén
ngoai, chang han nhw dién trwong, tAm cia dam may
dién tir khdng con trung véi tAm hat nhan, dan dén sw
hinh thanh cic phan cwc dién vi md tai tirng vi tri nguyén
tlr. Sy tong hop clia cic phan cwc vi mo nay tao nén tong
phéan cuc dién (P) cla vatliéu. D€ dinh lwong hién twong
nay, do phan cuc dién trong mét 6 don vi cda PTO duoc
tinh todn dya trén céng thirc sau [11]:

P=%meimqm(rm -7 )

trong do6: V la thé tich 6 don vi. q_, r_ lan lwot la dién
tich va vector vi tri ctia nguyén ti thi m. r, 1a vector vi
tri tham chiéu d6i v&i 16i nguyén tr A (nguyén ti trung
tam, trong trweong hop nay 1a nguyén ti Ti) va téng cong
29 hat con lai trong 6 don vi dwoc xem xét, twong &ng
v&i thanh phan ciu tric cia PTO bao géom 8 nguyén ti
Pb & cac dinh, 1 nguyén tr Ti & trung tdm va 6 nguyén t
0 phan b6 trén cac mat ctia 6 don vi. w_la hé s6 chia sé
nguyén tir dwoc gan nhw sau: 8 cho Pb, 1 cho Tiva 2 cho
0, m6 ta mirc d6 dong goép cua tirng loai nguyén t vao
P ctia vat liéu, dwa trén vai tro va phan bé dién tich cta
chiing trong mang tinh thé.
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3. Két qua va ban luan

3.1. Anh hwéng cia dién trwong dén sw phdan cuc
dién

M6 hinh khao sat dwoc thiét 14p véi dién trueong
ngoai (E) trong khoang tir -0,4 dén +0,4 eV/A, & nhiét
dd 0 K va phan cuc dién ban dau (P) dinh huéng theo
truc z dwong (+z). Hinh 2 minh hoa m6i quan hé gitra
phan cuc dién (P) va dién trweong ngoai (E) cta vat liéu
PbTiO,. Trong d6, gia tri ctia P tai diém ma dién trwong E
bang 0 (di€ém B va G) duoc dinh nghia 1a @6 phan cuc dw
(P, £P), dai dién cho mirc d6 phan cuc dién ty phat cua
vat liéu & trang thai tw nhién, khi khéng c6 dién trwong
ngoai tadc dung. Cuwong dod dién trweong cin thiét d€ dwa
phén cuc P vé 0 (diém C va H) dwoc goi la treong dién
khéang (E, +E ). Ngoai ra, gia tri cua P tai E =+0,115 eV/A
(diém K va D) dwoc xac dinh la do phan cuc bao hoa (P,
+101,21 xC/cm?), phan 4nh mi&c phan cuc t6i da cla
vat liéu. M8i quan hé gitra P va E dwoc thé hién qua mot
chu trinh dién tré hay con goi 1a duwdng cong dién tré
(ABCDFGHKA), dwgc mé ta chi tiét trong hinh 2.
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Hinh 2. BPuwéng cong dién tré cua vat liéu PTO.

Phan tich két qua thu dwoc cho thidy d6 phan cuc
P phu thudc truc ti€p vao dién trwong ngoai E, dwoc
thé hién qua duwdong cong dién tré. Pudng cong nay c6
thé chia thanh hai nhanh: ABCDF (nhanh 1) va FGHKA
(nhanh 2), phan anh cac trang thai khac nhau cta ciu
tric tinh thé. ¢ nhanh 1, trong trang thai ban du (trang
thai I), nguyén tir Ti ndm & phia dwdi va cach xa vi tri ly
twdng (chinh tdm 6 don vi) khi dién trwong ngoai dat
E=+0,4 eV/A. Khi dién treong ngoai giam tir +0,4 xudéng
-0,115 eV/A, d6 phan cuc P giam theo xu hwéng gin
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nhuw tuyén tinh. Sy gidm nay xay ra do nguyén t Ti dan
chuyén dich vé gan vi tri chinh tdm cta 6 don vi. Tai E=0
(diém B), vat liéu c6 dé phan cwc dw P =+86,8 1C/cm?,
biéu thi mitrc phan cwc tw phét trong trang thai khéng
c6 dién truong. Dac biét, khi E giam dén - 0,115 eV/A
(diém C), dd phan cwc dién bi triét tiéu hoan toan (P=0),
do nguyén ti Ti di chuyén chinh xac vé vi tri chinh tim
cla ciu trdc tinh thé. Néu tiép tuc gidm dién treong, ciu
trac tinh thé chuyén sang trang thai 11, khi d6 nguyén
tir Ti dich chuyén 1én phia trén cuda vi tri Iy twdng. Qua
trinh nay dién ra nhanh chéng (doan CD), dan dén dao
chiéu phan cuc, dat gid tri P=-101,21 uC/cm?tai diém
D, phan anh mirc phin cwc bdo hoa am. Nguwoc lai véi
nhanh 1, khi dién trueong tang dian ti -0,4 dén 0,115
eV/A, d6 phan cuc P ting theo xu hwéng gan nhuw tuyén
tinh. Tai E=0 (diém G), d6 phan cwc dw & trang thai Il dat
P =- 86,8 uC/cm? twong ing voi trang thai phan cuc tw
phat nguwoc chiéu. Khi E ting dén 0,115 eV/A (diém H),
do phan cuec lai bi triét tiéu (P=0), do nguyén t Ti tré
vé vi tri chinh tAm cda ciu tric. Khi tiép tuc ting dién
trwong, ciu triuc tinh thé chuyén vé trang thai I (doan
HK), véi phan cuc dao chiéu mot Ian niva, dat P=+101,21
1C/cm? tai diém K, hoan thanh chu trinh dién tré. Qua
trinh nay 13p lai theo chiéu ngwoc lai véi nhanh 1, tao
thanh mdt vong tuan hoan 6n dinh.

K&t qua nghién ctru cho thiy, c6 méi quan hé chit ché
gitra do phan cwc P va dién truedng ngoai E trong vat liéu
PbTiO,. Cu thé, khi E ting, P cling ting theo, tuy nhién
khi E dat dén gid tri téi han (trwong dién khang E ), P dao
chiéu. Khi E gidm, P gidm twong &ng. Dang chu y, chiéu
cia P ludbn dong thuin véi chiéu cia E, nhwng nguwoc
véi chiéu dich chuyén cia nguyén tir Ti trong mang tinh
thé. Piéu nay cho thay sw léch khoi vi tri ly twdng cia
nguyén tir Ti tao ra dién truwdng noi tai tic dong dén P
va dich chuyén nguwoc chiéu phan 4nh co ché dao chiéu
phan cwc dic trng cla vat liéu sat dién. Mai quan hé P-E
dwoc biéu dién qua dwdmng cong dién tré, thé hién mot
chu trinh tudn hoan 13p lai lién tuc khi dién trueong ngoai
thay déi chiéu. Pwong cong nay gbm hai nhanh doi xirng,
phu hop vé&i cac nghién ctu trede day [12-14], qua do
khang dinh tinh 6n dinh va kha ndng tai 1ap chu ky cua
hién twong. Tr dwong cong dién tré, cic thong sé quan
trong ctia vat liéu sat dién PbTiO,, da xac dinh dworc, bao
gom: do phan curc du P =%86,8 11C/cm? (mirc phan cuc tw
phat tai £=0), do phan cyc bdo hoa P =+101,21 xC/cm?
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(mrc phan cyc ti da tai £) va trwong dién khang
E=+0,115 eV/A, (dién trwong can thiét dé triét tiéu P).
Nhitng gia tri nay cung cip thong tin quan trong vé dac
tinh sat dién ctia PbTiO,, bao gom kha ning dao chiéu
phan cwc va phan ng véi dién trweong, c6 thé dwoc sir
dung dé so sanh v&i két qua thwe nghiém hodc dw doan
hanh vi cda vt liéu trong cac rng dung thwc té€ nhw bo
nhé sat dién hodc cam bién.

3.2. Anh hwéng cia khuyét tat (vét nirt) dén
dwong cong dién tré

Mo hinh c4u tric cia vat liéu PTO dwoc khao sat véi
cac vét nitt cb kich thwéc khac nhau, cu thé 1a axc, ax2c
va 2axc, phan b6 trén mat phang (0xz), dwgc minh hoa
twong wng trén hinh 3. Qua trinh hinh thanh sw phan
cuc dién P va dwong cong dién tré cia cdc md hinh dwoc
thwce hién theo phwong phap twong tw nhw nghién ctru
muc 3.1. Cu thé, qua trinh nay dwa trén viéc ting dan gia
tri dién truong ngoai E trong khoang tir -0,4 eV/A dén
+0,4 eV/A, tir 46 danh gia anh hwdng cta E dén P va dic
tinh sit dién ctia vat liéu, ngay ca khi c6 sw hién dién cua
cac vét nirt.

Anh huwéng cta kich thwéc vét nirt dén méi quan
hé P-E dwoc mo ta trén hinh 4. Két qua nghién ctu chi
ra rang ca d6 phan cuc dw P_va trueong dién khang E.
déu bi suy gidm khi xuat hién vét nit trong ciu tric
vat liéu PTO. Cu thé, P, giam dan khi kich thwéc vét nit
tang theo phuwong z, trong khi E_lai c6 xu hwéng tang
khi kich thwéc vét nirt phat trién theo phwong x. Hién
twong nay co6 thé dwoc ly gidi dwa trén sw thay doi trong
cau tric tinh thé: sy xuat hién vét nitt dan dén mat mat
mot sé nguyén t, dic biét 1a nguyén tir Ti, lam gidm s6
lwong luwdng cwc dién (dipoles) déng gép vao dd phan
cu, tr d6 lam gidm P . Dong thoi, sw mat mat nguyén ti
Ti cling anh hwéng dang ké dén E,, do sw gian doan cau
truc tinh thé 1am thay ddi ngwdng dién tredng cin thiét
dé dao chiéu phan cwc. Tai vét nirt c6 kich thwéc axc, P,
dat 56,53 pC/cm? va tai vét nitt ax2c, P, gidm xudng con
51,88 ;C/cm?, twong rng véi mirc gidm lan lwot 34,9
va 40,2% so véi trang thai tw nhién (chwa c6 vét nit,
P =86,8 11C/cm?). Trong khi d6, E_ cling gidm twong (tng,
Ian lwot 1a £0,090 (21,7%) va +0,094 eV/A (18,3%) so
véi gia tri ban dau (E =%0,115 eV/A). Tuy nhién, trong
truong hop vét nit cé kich thudc 1a 2axc, P chi giam
31,2% (twong dwong ~59,7 uC/cm?) nhung E_lai ting
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Hinh 3. M6 hinh vét nit v&i cac kich thuwéc. (A) axc; (B) ax2c; (C) 2axc.

1én +0,134 eV/A (16,5%), cho thdy su thay d6i phttc tap
trong hanh vi dién khi kich thuéc vét nitt thay doi theo
hwéng khac.

Nhuw vay, c6 thé thiy kich thwéc va phwong clta vét
nit trén mat phing (0xz) c6 tac dong dang ké dén P va
E_ctia PTO. Sy suy giam P_va bién dong ctia E_phan anh
tac dong cia mat mat nguyén tir Ti va sw gian doan ciu
truc, cung cip co s& quan trong dé danh gia do bén co
dién cda vt liéu trong cac rng dung thuc té€ khi xuit
hién khuyét tat, chang han nhw trong thiét bi luu trir
hodc cdm bién (hinh 4).

Hinh 5 mo6 td moi quan hé gitra rng suit (o) va dién
trueong ngoai (E) trong vat liéu PTO khi ton tai cac vét
nit véi kich thwée khac nhau. Két qua nghién ctéu cho
thdy, ing sudt tai trwong dién khang E_ giam khi xuat
hién vét nitt, véi mikc suy giam dang ké 1én dén 40,6%
(ttr 7,2 xudng 4,28 GPa tai vét nirt axc). Vé ban chit, hién
twong nay xuat phat tir sw mat lién két gitra cic nguyén
tr tai khu vre khuyét tit dang vét nitt, gy ra sw gidn
doan mang tinh thé va 1am suy gidm kha ning truyén tai
rng suit. Khic véi co hoc pha hiy ¢ dién - noi ng suit
tap trung tai dau vét nitt, & quy mo nguyén tl, sw gidn
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Hinh 4. Puwéng cong dién tré véi cac vét nirt cé kich thwéc khac
nhau.
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ké d6 phan cyc du (P) va chinh E,, do viéc
giam so lwgng lwdng cuc dién tham gia vao
qua trinh dinh hwéng phan cwc. Diéu nay
phan 4nh méi quan hé twong hd giita tinh toan ven ciu
tric va cac tinh chit vat ly cta vat liéu sat dién. Nhitng
két qua nay cung cip co s& quan trong dé hiéu roé anh
hwdng ciia khuyét tit dang vét nirt dén tinh chit co-dién
cta PbTiO3, déng thoi goi mé hwéng nghién ctru va phat
trién nham t6i wu hoéa vat liéu cho cac ing dung doi héi
do bén va do 6n dinh cao.

15 T T T T T T T
- —— Khéng vét nut 1
10F o Vétnut (axc)

| —— Vétnit (2axc)
| —— Vétnut (ax2c)

Ung suit - 6 (GPa)
(=]

5 | | | |
-0.5 -0.4 -0.3 -0.2 0.1
Dién truong - E(eV/A)

1 1
00 01 02 03 04 05

Hinh 5. Quan hé giira (rng suét o va dién trwong E v&i cac vét nivt
khac nhau.

4. Két luan

Nghién cttu nay tap trung khao sat dnh hudng cua
dién truwdng ngoai E va khuyét tit dang vét nit dén sy
phan cwc dién cda vat liéu PTO, théng qua phwong phap
t6i wu hoa ciu tric tinh thé trén co s& mo hinh vo - 16i.
Cac két qua chinh c6 thé tém tat nhuw sau:

- M&i quan hé gitra phan cuc P va dién treong ngoai E
dwgc mo ta bang duwong cong dién tré, véi cac thong sé
ddc trung bao gom trwong dién khang E =+0,115 eV/A,
do phan cwc dw P =+86,8 1C/cm? va do phan cuwc bao hoa
P=+101,21 uC/cm?;

- Swxuat hién cia khuyét tat (vét nirt) dan dén su suy
gidm cta P_va E, véi mirc do giam dan khi kich thuéc
vét nirt phat trién theo phwong z. Tuy nhién, E_ tang khi
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kich thwéc mé rong theo phwong x, phan anh tinh bat
dang hudng cia anh huwdng khuyét tat;

- Ung suft tai E_gidm khi xu4t hién vét nitt, cho thdy
mai lién hé chit ché gitra tinh chit co hoc va dién cta
vat liéu.

Nhitng két qua nay cung cip thong tin quan trong vé
dac tinh phan cuwc dién cia PTO va tac déng cta cac yéu
t6 ngoai vi nhw khuyét tat, dién trueong ngoai gitp lam
sang t6 mébi quan hé gitra ciu tric tinh thé va tinh chat
dién. K&t qua c6 y nghia thiét yéu trong viéc t6i wu hoa
thiét ké cac thiét bi dwa trén PTO, chang han nhw bd nhé
sat dién hodc cdm bién va mé ra hwéng phat trién méi
thong qua viéc kiém soat khuyét tit va dién truedng ngoai
dé nang cao hiéu suit vat liéu. Tuy nhién, cin tién hanh
thém cac nghién ctru sdu hon dé1am rd co ché twong tac
gitra cac yéu to nay, tir d6 thic diy sw phat trién ctia cac
rng dung tién tién trong linh vuc dién ti va ning lvong.
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