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Предложен один из способов управления свойствами тонких сегнетоэлектрических пле-
нок, находящихся в условиях вынужденной деформации, обусловленной несоответствием
размеров кристаллических решеток материалов пленки и подложки, а также различием
коэффициентов их теплового расширения. Управление осуществляется за счет допол-
нительной механической деформации подложки. В рамках феноменологической теории
с использованием потенциала Ландау исследована модель монокристаллической пленки
BaxSr1−xTiO3. Показано, что при дополнительной одноосной деформации подложки в
пленке BaxSr1−xTiO3 материальные постоянные пленки изменяются. Аномальное изме-
нение происходит при значениях деформации, близких к значениям, при которых проис-
ходит изменение фазового состояния пленки. Исследован процесс генерации поверхност-
ных акустических волн. Результаты моделирования свидетельствуют о возможности
управления возбуждением поверхностных акустических волн в гетероструктуре плен-
ка — кремниевая подложка.
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Введение. Сегнетоэлектрические материалы, обладающие уникальными нелинейны-
ми свойствами, находят широкое применение в различных устройствах современной элек-
троники [1]. Активное развитие микроэлектроники определяет ускоренный переход к ис-
пользованию этих материалов в виде тонких пленок [2–4]. Нанесение пленки нелинейного
материала на подложку приводит к изменению физических свойств пленки вследствие

различия параметров кристаллических решеток материалов пленки и подложки и значе-
ний их термоупругих деформаций. Это позволяет управлять свойствами пленки, меняя
температуру нанесения тонкой пленки и подбирая материал подложки или ее ориента-
цию. Данное направление, называемое деформационной инженерией, быстро развивается
[5–8]. Для управления свойствами тонких пленок необходимо иметь представление о связи
между физическими свойствами пленки и ее деформацией. Такая связь может быть опре-
делена при анализе фазовых диаграмм, полученных в рамках термодинамической теории,
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развитой для сегнетоэлектрических пленок. В то же время деформационное управление
свойствами возможно не только путем нанесения пленки на поверхность. Появление допол-
нительных деформаций в пленке может обеспечиваться за счет механического воздействия

на подложку. С использованием фазовой диаграммы можно найти величину воздействия,
при которой происходит существенное изменение физических свойств вплоть до измене-
ния фазового состояния сегнетоэлектрической пленки. Термодинамическая теория, разра-
ботанная для пленок твердого раствора BaxSr1−xTiO3 с различным составом, позволила
вычислить для них термодинамические потенциалы [9] и построить фазовые диаграммы.
В результате были определены материальные постоянные для линейных уравнений пье-
зоэффекта [10–12], которые широко используются при разработке различных устройств,
а также зависимость этих постоянных от величины вынужденной деформации и фазового

состояния пленки [13, 14].
В данной работе развита термодинамическая модель для пленки BaxSr1−xTiO3 (кон-

центрация бария в растворе x = 0,863), нанесенной на (001)-срез кубической подложки
и подвергнутой одноосной деформации. При фиксированной деформации несовместности
вычислены материальные постоянные при различных значениях одноосной деформации.
С помощью конечно-элементного пакета COMSOL Multiphysics исследована возможность
управления поверхностной акустической волной, возбуждаемой пленкой на кремниевой
подложке.

1. Термодинамический потенциал пленки при дополнительной одноосной
деформации. Сегнетоэлектрическая пленка, нанесенная на (001)-срез кубической под-
ложки, испытывает деформацию um, которая в силу симметрии одинакова вдоль осей x
и y. Эта деформация определяется начальной деформацией, возникающей за счет охла-
ждения осажденной при высокой температуре пленки вследствие различия коэффициентов

теплового расширения пленки и подложки. Влиянием пленки на подложку можно прене-
бречь. Термодинамический потенциал сегнетоэлектрической пленки, испытывающей де-
формацию um, получается из потенциала для объемного образца после удовлетворения
граничных условий в задаче теории упругости [12].

Пусть подложка под действием сил, ориентированных вдоль оси x, дополнительно
испытывает деформацию u1 = ux. При условии, что на нее не действуют другие силы,
для деформации в плоскости подложки имеем связь u2 = uy = −σux, где σ — коэффи-
циент Пуассона, равный σ = −s12/s11 = c12/(c11 + c12) для ориентации (001) подложки;
cij — модули упругости; sij — податливости подложки. Поскольку смещения на границе
пленки и подложки одинаковы, при решении задачи теории упругости деформации ux,uy

должны быть добавлены к деформации um. (В данной работе используются обозначения
Фойгта [13].)

Выражение для потенциала сегнетоэлектрика с выделенной упругой частью имеет

вид
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где G = G(p1, p2, p3) — потенциал Ландау; pk — компоненты вектора поляризации; uk,
tk — тензоры деформаций и напряжений; Qmn — электрострикционные константы; skn —
компоненты тензора податливости. Решив задачу теории упругости ∂Φ/∂ti = 0 при усло-
виях u1 = um +ux, u2 = um−σux, u6 = 0, t3 = 0, t4 = 0, t5 = 0, можно получить потенциал
для сегнетоэлектрической пленки в виде [14]
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2. Фазовая диаграмма твердого раствора BaxSr1−xTiO3. Необходимо выбрать
оптимальный состав твердого раствора BaxSr1−xTiO3, обеспечивающий максимальный
пьезоэффект, который в свою очередь во многом определяется фазовым состоянием плен-
ки. Расчеты, проведенные для объемных образцов титаната бария, показали, что наи-
большее значение коэффициента электромеханической связи достигается при совпадении

направления вектора спонтанной поляризации с направлением распространения волны.
В случае тонких пленок при выборе направления распространения волны вдоль оси x это
соответствует a-фазе, в которой вектор поляризации ориентирован вдоль оси x.

Исследованы возможные типы решений уравнений состояния потенциала (2) для пле-
нок BaxSr1−xTiO3 с различной концентрацией бария в растворе, расположенных на под-
ложке из кремния, при различных значениях ux. Влияние подложки можно учесть, подста-
вив в соотношения (3) значение σ = 0,28 для кремния при выбранной ориентации кристал-
ла. Особый интерес представляет случай, когда точка ux = 0 выходит на границу а-фазы.
Анализ фазовых диаграмм для различных состояний пленки при комнатной температуре

показал, что такая ситуация для тонких пленок BaxSr1−xTiO3 возникает при значении

концентрации x = 0,863. На рис. 1 приведена фазовая диаграмма в плоскости (um, ux), по-
лученная в результате минимизации потенциала (2) для этого значения концентрации при
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Рис. 1. Фазовая диаграмма состояний сегнетоэлектрической пленки

BaxSr1−xTiO3 при x = 0,863



В. Б. Широков, П. Е. Тимошенко, В. В. Калинчук 83

температуре, равной 300 K, и σ = 0,28. Буквами a, b, c обозначены ненулевые компоненты
вектора поляризации вдоль координатных осей x, y, z соответственно. Две буквы соот-
ветствуют плоскости, в которой лежит вектор поляризации. Все фазы разделены линиями
переходов второго рода. При выбранном значении концентрации и комнатной температуре
возможны два фазовых состояния пленки в зависимости от значения вынужденной дефор-
мации um: c-фаза с направлением поляризации по нормали к плоскости пленки (0, 0, p)
при сжимающих деформациях um < 0 и aa-фаза с направлением поляризации по диа-
гонали квадрата в плоскости пленки (p, p, 0) при растягивающих деформациях um > 0.
На фазовой диаграмме (см. рис. 1) эти состояния соответствуют отсутствию деформации
(ux = 0). В результате дополнительной деформации вдоль оси x возникает поляризация с
различными компонентами px 6= py, поэтому aa-фаза превращается в ab-фазу с вектором
поляризации (px, py, 0). При растяжении (ux > 0) ab-фаза переходит в a-фазу с вектором
поляризации (p, 0, 0) путем фазового перехода второго рода. При сжатии (ux < 0) ab-фаза
переходит в b-фазу также путем фазового перехода второго рода с вектором поляризации
(0, p, 0). При одноосной деформации в c-фазе помимо нормальной компоненты pz появляют-
ся px- или py-компоненты вектора поляризации. При дальнейшем растяжении происходит
фазовый переход второго рода в ac-фазу с вектором поляризации (px, 0, pz), при сжатии
вдоль оси x — фазовый переход второго рода в bc-фазу с вектором поляризации (0, py, pz).

3. Уравнение пьезоэффекта при одноосной деформации пленки. Описанные
выше основные состояния пленки можно получить при решении уравнений состояния

Ei =
∂Φ

∂pi
,

∂Φ

∂tk
= 0. (4)

Линеаризуем уравнения вблизи основного состояния (см. (4)). При этом получают-
ся линейные уравнения пьезоэффекта, позволяющие определить поведение материальных
постоянных в различных фазах [11]. Далее используются уравнения пьезоэффекта в виде

Di = ei,kuk + εS
i,jEj , tm = cE

m,kuk − ei,mEi. (5)

В уравнении (5) содержится индукция D, которая связана с поляризацией соотношением
D = ε0E + P = ε0E + ε0χE = ε0(1 + χ)E = ε0εE, в силу того что для сегнетоэлектри-
ков восприимчивость χ� 1. Далее исследуется изменение материальных постоянных при
различных значениях дополнительной деформации ux и фиксированном значении вынуж-
денной деформации um = 0. На прямой um = 0 фазовой диаграммы имеют место два

состояния пленки BaxSr1−xTiO3: bc-фаза при ux < 0 и a-фаза при ux > 0. Изменение ком-
понент вектора поляризации под действием одноосной деформации вдоль оси x показано
на рис. 2. Видно, что компоненты вектора поляризации обращаются в нуль при фазовых
переходах второго рода.

На рис. 3 представлена зависимость компонент тензора диэлектрической проницаемо-
сти от одноосной деформации вдоль оси x. Диагональные компоненты тензора диэлектри-
ческой проницаемости неограниченно возрастают по мере приближения к границе фазо-
вого перехода, что характерно для фазовых переходов второго рода.

В точках, соответствующих фазовым переходам второго рода, происходит вырож-
дение матрицы вторых производных потенциала (1). Это означает, что в этих точках
в результате линеаризации уравнений (4) получаются вырожденные уравнения, не поз-
воляющие определить полный набор материальных постоянных. В данном случае такой
точкой является ux = 0. Уравнения (4) при ux = 0 не определены, в частности, обратная
восприимчивость обращается в нуль. Это означает, что при ux = 0 восприимчивость об-
ращается в бесконечность. Далее точка ux = 0 из рассмотрения исключается, поскольку
используемый метод вычисления материальных постоянных с помощью вторых производ-
ных для этих точек некорректен. С учетом большого времени релаксации при ux = 0 для
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Рис. 2. Зависимости компонент вектора поляризации пленки BaxSr1−xTiO3 от

величины деформации вдоль оси x (штриховая вертикальная линия — фазовая

граница перехода второго рода)

Рис. 3. Зависимости компонент тензора диэлектрической проницаемости плен-
ки BaxSr1−xTiO3 от величины одноосной деформации вдоль оси x (штриховая
вертикальная линия — граница переходов второго рода)

вычисления постоянных уравнений пьезоэффекта следует использовать осреднение по вре-
мени или статистическое осреднение по флуктуациям поляризации. На рис. 4 приведены
зависимости пьезоэлектрических модулей ekm от величины деформации ux. При ux < 0
пленка находится в bc-фазе и характеризуется наличием 10 пьезоэлектрических модулей:
e15, e16, e21, e22, e23, e24, e31, e32, e33, e34. При ux > 0 пленка находится в a-фазе, которая
характеризуется наличием пяти пьезоэлектрических модулей: e11, e12, e13, e26, e35. Сле-
дует отметить, что в bc-фазе модули e31 и e32 близки по значению, в а-фазе совпадают
модули e12 и e13. Из рис. 4 следует, что большинство пьезомодулей существенно зависят
от дополнительной деформации. В отличие от пьезоконстант модули упругости в меньшей
степени подвержены влиянию дополнительной деформации. При ux > 0 в a-фазе из девя-
ти модулей существенно меняются лишь модули c11 и c12 = c13, причем вблизи фазового
перехода. Более значительные изменения модулей упругости наблюдаются в bc-фазе. Из
13 модулей наибольшим изменениям подвержены c33, c44 и c22, в меньшей степени изме-
няются c24, c12 и c55. На остальные модули дополнительная деформация практически не
влияет. Таким образом, дополнительная начальная деформация может оказывать суще-
ственное влияние на электрические характеристики приборов и устройств, выполненных
из тонкой сегнетоэлектрической пленки.

4. Возбуждение поверхностных акустических волн в a-фазе. Рассмотрим ге-
тероструктуру, представляющую собой пленку BaxSr1−xTiO3 толщиной d = 300 нм, нане-
сенную на монокристаллическую подложку из кремния толщиной h = 15 мкм. Оси четвер-
того порядка подложки направлены вдоль осей x и y. На поверхности пленки расположена
периодическая система электродов шириной a = 2 мкм, ширина межэлектродного проме-
жутка составляет b = 2 мкм. Представленная на рис. 5 гетероструктура имеет период,
равный 4(a + b) = 16 мкм. Эффективность работы этой конструкции определяется пара-
метрами S11 и S21. Параметр S11 характеризует степень отражения сигнала от системы
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Рис. 4. Зависимости пьезоэлектрических модулей ekm пленки BaxSr1−xTiO3 от

величины одноосной деформации вдоль оси x

2 231

Рис. 5. Расчетная область с периодической системой электродов:
1 — положительный электрод, 2 — заземленные электроды, 3 — отрицательный электрод

электродов, S21 — степень приема сигнала системой электродов. Для расчетов использо-
валась стандартная система уравнений электроупругости, включающая уравнения Ламе
и уравнения Максвелла в магнитостатическом приближении [15], которые содержат полу-
ченные в работе материальные константы. Численный анализ проведен в пакете COMSOL
Multiphysics для первых двух мод поверхностной акустической волны, которые можно воз-
будить в такой структуре. Распределение смещений представлено на рис. 6.

На рис. 7 приведены зависимости параметров S11, S21, характеризующих электриче-
ские свойства периодической системы электродов, от частоты ω = 284÷ 289 МГц. Видно,
что при изменении деформации частота резонанса меняется не более чем на 3 МГц.
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Рис. 6. Распределение смещений в случае поверхностных акустических волн
с частотой ω = 285 MГц (a) и ω = 522 MГц (б)
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Рис. 7. Зависимости параметров S11 (а) и S21 (б) от частоты ω = 284÷289 MГц
при различных значениях величины одноосной деформации в a-фазе

На рис. 8 представлены зависимости параметров S11, S21, характеризующих резонанс-
ные свойства периодической системы электродов, от частоты ω = 520÷ 545 МГц. Видно,
что при одноосном растяжении частота резонанса меняется более чем на 10 МГц.

Заключение. Исследовано поведение сегнетоэлектрической пленки BaxSt1−xTiO3

(концентрация бария в растворе x = 0,863), расположенной на подложке из кремния,
при одноосном растяжении (сжатии). С использованием фазовой диаграммы состояний

пленки при комнатной температуре рассмотрены возможные типы решений уравнений

состояния для пленок BaxSr1−xTiO3. Показано, что одноосная деформация вдоль оси x
приводит к изменению материальных постоянных пленки. Наиболее существенные изме-
нения происходят вблизи граничных значений деформации, характеризующих изменение
фазового состояния пленки. Проведено численное моделирование процесса возникновения
поверхностных акустических волн в окрестностях частот ω = 285 MГц и ω = 522 МГц.
В окрестности частоты первого резонанса при одноосном растяжении частота поверхност-
ной акустической волны изменялась не более чем на 3 MГц. Более значительное изменение
частоты на 10 MГц имело место в окрестности частоты второго резонанса. Полученные
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Рис. 8. Зависимости параметров S11 (а) и S21 (б) от частоты ω = 520÷545 MГц
при различных значениях величины одноосной деформации в a-фазе

результаты могут быть использованы при разработке датчиков, контролирующих изме-
нение частоты поверхностной акустической волны, а также сенсоров, регистрирующих по
изменению частоты амплитуду или скорость колебаний балки, на поверхности которой
расположен резонатор поверхностных акустических волн.
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