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BaTiO3单晶的正方形电畴翻转模型 
*刘  峰，张晖辉，常福清 

(燕山大学建筑工程与力学学院，河北，秦皇岛 066004) 

摘  要：大量实验已经证实电畴翻转是铁电材料非线性和迟滞性本构行为的根本原因。研究者已经对 BaTiO3 单

晶的微观电畴翻转行为进行了详细的研究，给出了电畴纵向长大和横向扩张的速度公式。依据这些关系，结合电

畴翻转是一渐变过程提出了正方形电畴翻转模型，目的是为了从微观上建立电畴翻转体积分数的演化方程。进一

步，应用模型对轴向应力和轴向电场作用下铁电陶瓷的本构行为进行了研究。理论结果与实验数据的比较表明，

模型能较好地描述铁电材料的非线性本构行为。 
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A SQUARE DOMAIN SWITCHING MODEL FOR BaTiO3  
SINGLE CRYSTAL 

*LIU Feng , ZHANG Hui-hui , CHANG Fu-qing 
(School of Civil Engineering and Mechanics, Yanshan University, Qinhuangdao 066004, China) 

Abstract:  It is proved by lots of experiments that, domain switching is the main reason for the nonlinear and 
hysteresis constitutive behaviors of ferroelectric ceramics. And a large number of studies have been conducted on 
the microscopic domain switching behaviors of BaTiO3 single crystals. Through direct stroboscopic observation, 
the forward and sideway motion of 180º domain wall is measured, and the formula of velocity is given. In order 
to derive the evolution equation of the volume fraction of domain switching, a square domain switching model is 
developed according to the relation between the domain wall velocity and applied electric field. The proposed 
model is compared with the nonlinear behavior of BaTiO3 single crystals subjected to mechanical loadings and 
electric field loadings. It demonstrates that the model presented can predict the typical nonlinear the nonlinear 
hysteresis of ferroelectrics under electrical or mechanical loading.   
Key words:  single crystal; domain switching; the volume fraction of domain switching; square domain 

switching model; nonlinear constitutive 
 
铁电材料具有优良的力电耦合特性，在传感

器、致动器、换能器等电子器件方面有着非常重要

的应用。同时现代高技术发展也对铁电材料提出了

向高性能、复杂环境(如强电场，力场)下使用的要
求，在这种情况下经典的线性压电理论已经不适

用，因此必须对铁电材料的非线性行为进行研究。

铁电材料非线性和迟滞性本构曲线的根本原因在

于电畴翻转，研究电畴的微观机制将涉及许多力学

方面的基础问题。如何由电畴的观察、分布与演化，

准确预测材料的宏观性能，已成为近年来的热门研

究课题。 
人们已经提出了许多理论来解释铁电材料的

非线性本构行为。这些理论大体上可分为两类：一

类是微观力学模型，模型从微观的电畴出发，认为
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电畴在电场和应力的作用下，当能量变化达到或超

过某一能量壁垒时，电畴会发生 90°或 180°翻转，
整个材料的宏观物理量是通过大量的随机取向的

电畴体积平均得到[1―9]。微观力学模型反映了铁电

材料非线性行为的物理本质，但是为了满足计算的

准确性，必需选取成千上万个单元进行计算再加以

平均，计算效率低，并且不能应用于解决工程实际

问题。为了使非线性本构能够应用于结构分析，人

们提出了一系列的唯象理论[10―18]，模型不考虑微观

的电畴，认为材料是连续的，采用宏观的物理量来

描述电畴的状态。目的在于从宏观上描述铁电材料

的非线性行为，如电滞回线、蝶形曲线等。 
铁电材料非线性本构问题研究的最终目的是

建立适合工程实际使用的非线性本构方程，从这一

角度来说大部分微观模型有其局限性。建立本构方

程过程中的难点也就是如何得到内变量的演化    
关系。 
本文的主要目标就是试图在微观的电畴翻转

和宏观的唯象本构之间建立联系。因此，我们从电

场作用下微观电畴的纵向长大和横向扩张速度公

式出发，通过渐变电畴翻转这一思想建立正方形电

畴翻转模型得到电畴翻转体积分数的演化方程，对

铁电单晶的非线性本构响应进行了预测。同时，该

模型也为我们之前提出的唯象的力学模型[19]奠定

了坚实的物理基础。 

1  以电畴翻转体积分数为内变量的
本构关系        

研究表明：瞬时电畴翻转模型，即能量变化达

到翻转准则后电畴发生瞬时翻转不能很好地描述

铁电陶瓷的非线性本构行为。而大量的实验证实，

电畴翻转主要由下列 4 个阶段组成：新畴成核、   
新畴的纵向长大、新畴的横向扩张、新畴的合并[20]。

因此，每个单电畴材料元素的电畴翻转是一个渐变

过程，也就是说畴变运动是一个渐变过程。为此   
Liu 等 [19]引入电畴翻转体积分数来描述这一过   
程。Yu 等[21]以及 Cheng 等[22]也采用过体积分数   
来进行本构以及铁电陶瓷有效电弹性能方面的   
研究。 
类似于文[19]，本文仍采用电畴翻转体积分数

这个内变量来描述电畴翻转过程，即： 
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式中： ijklS 为弹性柔度系数； ikε 为介电系数； ( )0s
iD 、

( )0s
ijγ 和 ( )0

ikld 为翻转前的自发极化强度、自发极化应

变和压电系数； ( )s I
iD 、 ( )s I

ijγ 和 ( )I
ikld 为电畴全部翻转

后的相应量； Iρ 为第 I 类电畴翻转的体积分数；∆
表示材料元素中的电畴全部翻转之后有关物理量

的差。  

2  正方形电畴翻转模型 

问题的关键是如何找到内变量，也就是电畴翻

转体积分数的演化方程。物理实验证实：BaTiO3

电畴的纵向长大速率符合经验公式[23]： 
1.85500 expv
E

− = ×  
 

          (2) 

可见，电畴的纵向长大速率 v仅与电场强度有关且
随电场 E指数升高。 
电畴的横向扩张速率 u与电场 E 的关系根据

电场的强弱而不同。对于 BaTiO3，当 0.1kV/cmE= ~ 
1.0kV/cmE= 时，u与 E有指数关系[24―25]： 

100 exp( / )u Eδ= × −            (3) 

式中δ 为激活场。可以看出电畴的横向扩张速率u
也仅与电场有关。 
在高电场时，u与 E有幂率关系[26]： 

1.4u E∝                (4) 
式(4)已经被大量实验[20]所证实。并且 Miller

和 Weinreich[27]提出了一个理论模型对电畴翻转机

制进行了解释。他们的模型与直观想象的不同，扩

张并不是整个畴壁平行于本身做整体的移动，而是

在紧贴畴壁的区域出现一个三角阶梯形畴核。

Miller-Weinreich 模型可以解释一些实验观测的现
象，但也显示该模型从数量级上过高地估计了激活

场的大小。同时实验[25,28]和最新的计算[29]表明电畴

翻转的区域接近于正方形。因此，我们建立了一个

更符合实际电畴翻转情况的正方形翻转模型来得

到电畴翻转体积分数的演化方程。 
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将电畴翻转的过程分为 3个阶段，首先发生 90°
电畴翻转， 2ρ 增大；当电场达到矫顽场 cE 时，180°
电畴翻转 1ρ 启动，同时 2ρ 保持不变；随着电场的
增大，当达到 1 2 1ρ ρ+ = 时，保持 1 2 1ρ ρ+ = ， 1ρ   
继续增加， 2ρ 开始减小，直到 1ρ 达到 1， 2ρ 减小

到 0。 

 
图 1  正方形电畴翻转模型示意图 

Fig.1  Schematics of square domain switching model 

首先，假设电畴的翻转区域为正方形，边长由

纵向长大的速度确定，厚度为 1，如图 1 所示。在
该模型中，施加的电场与中间的极化方向相同，电

畴首先沿纵向长大，接着横向扩张。假设电畴翻转

所需时间为 t，饱和电场因受到应力的影响而不易
确定[16]。在本文中，饱和电场取为 2 cE 。 

假设 t时间内，电场从 0 均匀变化至 2 cE 。那
么，电畴最终纵向长大到： 

2

0

1.85500exp dcE
l E

E
− =  

 ∫         (5) 

又因为假设了电畴的翻转区域为正方形[25,28―29]，总

的电畴区面积为： 
2 22

0 0
d dc cE E

V l v E v E= = ∫ ∫          (6) 

现在，计算代表性单元中已经翻转部分的体积

为低电场 0.1kV/cmE = ~ 1.0kV/cmE = 时： 
2

1 0 0
d dcE E

fV v E u E= =∫ ∫  
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在高电场 1.0kV/cmE > 时： 
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2 0 0 0 1

2 1

0 0

d d d d

d 100exp( / )d

c c

c

E E E
f

E

V v E u E v E u E

v E E Eδ

= + =

− +

∫ ∫ ∫ ∫

∫ ∫
 

2 1.4
0 1

d dcE E
v E kE E∫ ∫                 (8) 

其中 843.4k = ，由正方形的长宽相同确定。 
因此，在较低电场时代表性单元的电畴翻体积

分数为： 
2

1 0 0
/ 100exp( / )d dcE E

I fV V E E v Eρ δ= = −∫ ∫  (9) 

在高电场时： 
2
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        (10) 
根据式(10)计算出代表性单元的电畴翻体积分

数 Iρ ，再代入本构关系式(1)就可以直接求得每个
单元的应变 ijγ 和电位移 iD ，得到材料的宏观本构  
响应。 

3  计算及结果讨论 

计算中利用Reuss平均来模拟BaTiO3单晶的本

构关系。在 Reuss平均下，对于每个特定的外加载
荷，铁电单晶中的任一电畴都受到同样的应力场和

电场。即试样内部的应力和电场强度处处等于外加

的应力和电场强度，这些宏观应力场和电场将引起

电畴翻转。 

对于 BaTiO3 铁电单晶，计算中采用的材料参

数分别为[30] 12 2
3333 15.7 10 m /NS −= × ， 1133 5.24S = − ×    

12 210 m /N− ， 20.25C/msP = ， 32.99 10sγ −= × ， 333d =     
1285.6 10 C/N−× ， 33 2920ε = ， 311 34.5d = − ×     

1210 C/N− ， 11 168ε = ， 0.15MV/mcE = 。激活场强

δ 取为 0.47MV/m [22,25]。计算结果与 Burcsu[31]的实

验结果进行了比较，如图 2~图 7 所示。图 2~图 5
中实线为实验数据，虚线为正方形电畴翻转模型的

计算结果。 
从图 2、图 3 中可以看出，对于纯电场加载，

当电场 1.0kV/cmE −≥ 时，由于横向扩张的速度较

小，电畴翻转体积分数变化不大，电畴基本上不发

生翻转，外加电场和电位移、应变之间的关系是线

性的。电场逐渐反向增加至接近矫顽场时，90°电畴
首先翻转，表现在电滞回线和蝶形曲线上，曲线开

始下降。当电场达到矫顽场后，180°电畴翻转的趋
势占据了主导地位， 1ρ 也逐渐增大，因此试样的电
滞回线下降趋势变快，而蝶形曲线保持水平，这是

因为 90°翻转的 2ρ 保持不变，所以蝶形曲线保持水
平不变。而 180°翻转的 1ρ 对剩余应变不产生影响，
仅影响剩余极化强度导致电滞回线下降趋势变快。

直到 1 2 1ρ ρ+ = 之后，蝶形曲线才重新上升，最后

完成翻转。 
应用该模型也对应力作用下的铁电单晶行为

进行了计算。从图 4、图 5 中可以看出，对于应力
加载，当应力 0.12MPaσ −≥ 时，电畴翻转体积分 

u 

v 

P 

u 
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图2  纯电场作用BaTiO3单晶蝶形曲线计算结果与实验比较 

Fig.2  Comparison of simulated and measured electric field 
strain for a BaTiO3 single crystal under purely electrical 

loading 

 
图3  纯电场作用BaTiO3单晶电滞回线计算结果与实验比较 

Fig.3  Comparison of simulated and measured electric 
field–electric displacement for a BaTiO3 single crystal under 

purely electrical loading 

 
图 4  纯应力作用 BaTiO3单晶应力电位移 

计算结果与实验比较 
Fig.4  Comparison of simulated and measured stress–electric 

displacement for a BaTiO3 single crystal under purely 
mechanical loading 

 
图 5  纯应力作用BaTiO3单晶应力-应变计算结果与实验比较 
Fig.5  Comparison of simulated and measured stress-strain for 

a BaTiO3 single crystal purely electrical loading 

数 2ρ 变化很小，因此曲线的变化较小，当应力超过
0.12MPa 后，电畴翻转进行的比较迅速，当达到
0.3MPa时完成翻转。 
图 6为纯电场作用下的电畴翻转体积分数的演

化曲线。可见，在低电场时电畴的翻转速度较慢，

因此电畴翻转体积分数增长非常缓慢。当电场

1.0kV/cmE > 时 90°电畴开始加速，当达到矫顽场
时 90度电畴体积分数保持不变，180°电畴开始迅速
增加，反向电场达到3.12kV/cm时翻转达到饱和，
对应于图 2中本构响应呈线性。 

 
图 6  电场作用下电畴翻转体积分数演化 

Fig.6  Evolutions of the volume fraction of domain switching 
under purely electrical loading 

图 7为应力作用下的电畴翻转体积分数的演化
曲线。应力载荷只产生 90°电畴翻转，因此模型只
考虑了 2ρ 的演化方程。电畴翻转体积分数的演化与
电场作用下类似。 

 
图 7  应力作用下电畴翻转体积分数演化 

Fig.7  Evolutions of the volume fraction of domain switching 
purely electrical loading 

从计算结果可以看出，虽然正方形翻转模型是

基于电场作用下电畴的长大速度建立的，但同样能

反映应力作用下的电畴翻转现象。进一步，对比正

方形模型和单电畴力学模型发现，文[19]中 90°强化
关系采用了比较复杂的函数进行拟合，而其强化曲

线和本文中的指数函数近似，因此，可以采用更能

符合物理实际的指数函数代替文[19]中 90°强化关
系。对于 180°强化关系采用线性强化假设，对比发
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现，高电场时电畴翻转速度为幂函数形式，可以根

据模型所揭示出的电畴微观翻转的物理本质对原

有的模型加以改进。 

4  结论 

本文从考察电畴翻转的微观物理机制出发，通

过铁电陶瓷电畴翻转速度与电场之间关系，利用电

畴翻转体积分数这个反映电畴微观翻转的内变量，

建立了考虑微观翻转行为的正方形电畴翻转模型。

进而求得电畴翻转体积分数的演化方程。应用该模

型对钛酸钡陶瓷在轴向压力以及电场作用下的非

线性行为进行了计算。计算结果和实验数据的比较

显示，模型能够模拟铁电陶瓷的非线性本构行为。

同时，基于微观的电畴翻转体积分数的演化方程的

建立也为进一步发展宏观唯象非线性本构奠定了

坚实的物理基础。电畴翻转体积分数的演化方程的

形式也说明了已有的本构理论局限性的问题所在，

可以为宏观唯象本构的进一步改进提供指导。 
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