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〔摘 要 〕 本文报道了 200 8 年
“

多场祸合理论与智能材料
”

高级讲习班暨全国研究生暑期学校
。

该

讲习班对智能材料的多场祸合理论研究领域的现状与发展趋势进行 了研讨
,

主要结论 归纳为三个方

面
:

智能材料及其电子装置的发展为多场祸合力学提 出的挑战与机遇
; 用于新型存储器等相关器件的

智能材料及其相关物理力学问题 ;器件微型化
、

集成化拓展 了微电子
、

材料
、

力学交叉学科的发展空间
。

〔关键词 〕 多场祸合
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,

铁电薄膜
,

集成

1 概况

为了培养
“

多场藕合理论与智能材料
”

领域的青

年教师及研究生的创新意识
,

促进校际交流与合作
,

提高青年科研工作者的综合素质
,

2 0 0 8 年 8 月 5一

22 日
,

由国家自然科学基金委员会
、

国家教育部
、

中

国力学学会和中国材料研究学会共同主办
,

湘潭大

学承办的 2 0 0 8 年
“

多场藕合理论与智能材料
”

高级

讲习班暨全国研究生暑期学校 ( 以下简称讲习班 )在

湘潭大学举行
。

本次讲课专家由 18 位在固体力学
、

材料物理与

化学和微电子与固体电子学领域的学者组成
。

学习

结束后
,

有 1 60 名考核合格的学员取得 了由教育部

统一印制的结业证书
。

18 位讲课专家就铁电
、

压电和光电子材料等智

能材料的多场祸合理论
、

材料制备与性能以及器件

应用等领域介绍 了相关的理论基础和国内外的研究

前沿以及固体力学
、

材料和电子科学交叉学科的新

领域和新课题
。

现综述如下
。

2 智能材料的多场藕合理论研究领域的现

状与发展趋势

2
.

1 智能材料及其 电子装置的发展为多场藕合力

学提出的挑战与机遇

信息技术和集成微光机电系统的飞速发展
,

大

量采用智能器件
,

提出了多场祸合与细微信息结构

力学等科学问题
。

当应力
、

应变或热与电磁行为出

现强交互作用时
,

力学的规律对于智能与信息材料

与结构设计就变得极端重要
。

人们在连续介质力学

基础的基础上
,

发展建立了相变连续介质理论
,

对形

状记忆合金的介观结构
、

铁电材料的畴结构及其翻

转
、

铁磁形状记忆合金的畴结构及其演化等进行研

究
。

压 电 /铁电材料
、

铁磁材料和形状记忆合金等功

能材料在传感器
、

激励器
、

变压器以及智能结构等多

个领域得到了广泛 的应用
,

这些智能器件通常在电
-

力
一
磁

一
热祸合载荷环境下工作

,

也正是因为藕合效

应
,

使相关的力学分析特别是三维分析变得十分复

杂
。

这些结构元件和结构系统在外加磁 场
、

电场环

境中所发生的变形
、

断裂
、

接触
、

振动
、

失稳
,

以及层

合板壳静动力响应
,

是相关设计中必须考虑的重要

环节
,

而其工作可靠性是 目前国内外十分关注的问

题
,

也是智能材料力学和多场藕合力学所面临的挑

战和机遇
。

电子学的进步 主要 来自于人 们在提高电路运

行速度和集成密度上所做的各种努力
,

目的就是为

了降低电路的功耗并使显示 系统 能够拥 有更大 的

区域范围
。

很多电子材料被制备成薄膜的形状
,

并

放置于薄的基底片层上 时
,

都具有 良好的弯曲性
。

弯曲过程 中这些活性材料所 产生 的应 变能够很好

地保持在诱发 断裂 的标 准量级 以下 (约 1 % )
。

完
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全拉伸性能是一个更具挑战的特性
,

也是器件的必

备特性 l[]
。

常出现在许多半导体器件中多种应变

的藕合
,

对其电学性质的影响
,

可提供很多设计器

件结构的机会
,

这些新奇的结构可以对应变进行机

械上可调的周期性变化
,

从而能获取不寻常的电学

响应
。

该领域对于未来的研究而言
,

都将充满无 限

光明和希望川
。

2
.

2 用于新型铁电存储器的铁 电薄膜及其相 关物

理力学问题

铁电存储器 ( F
e R AM )与其他传统的半导体存

储器相 比
,

具有非挥发性
、

高写入速度
、

低功耗
、

低工

作电压
、

高的抗疲劳特性
、

超高密度的理论存储容量

以及优异的抗辐照性能
,

日益成为科技界
、

产业界和

军事界等部门的研究热点
。

F e R A M 中铁电材料的

选择是实现商业化应用的关键
。

对于 F e R A M 材料

来说
,

最理想的性能是剩余极化大
、

居里点高
、

漏 电

流小且多次反转无疲劳现象
。

目前研究和使用的主

要是铅基类铁电薄膜
,

在制备和使用 的过程中
,

都会

给环境和人类带来损害
,

而且 存在疲劳问题
。

为了

更进一步改善铁电薄膜的质量
,

特别是提高其耐疲

劳特性
,

以满足铁电薄膜存储器的需要
,

并解决铅污

染环境的问题
,

近年来人们一直在寻找新型的铁电

薄膜材料
。

日本
、

韩国
、

中国
、

美国等国家的科技工

作者对此做了大量研究工作
。

由于 BI T 薄膜材料

剩余极化较小且耐疲劳性差
,

因而不能实际运 用于

铁电存储器
。

根据近几年的报道
,

用斓系稀土离子

进行 A 位取代得到沉积于 tP 电极上的掺杂 BI T 薄

膜
,

具有较低的结晶温度
、

无疲劳
,

而且剩余极化得

到了很大程度的提高
,

因而成为铁 电材料研究 的热

点
。

要使斓 系稀土离子掺杂 BI T 薄膜真正 替代

P Z T 应用于 F e R A M 中
,

还有很多问题有待解决
。

目前存在几个 比较关键的技术问题
:

一是存在矫顽

场高的关键问题
,

大的矫顽场将会限制集成铁电材

料的应用
;二是如何在较低的衬底温度下沉积高质

量外延或择 优取 向薄 膜
,

它关 系到是否 与 目前 的

CM O S 工艺兼容
。

三是存在疲劳
、

印记失效 和保持

性能损失的可靠性问题
,

而且关于这三种 失效行 为

及机理的研究还相对较少
。

四是较难制备均匀性好

的大面积铁电薄膜
,

这直接影响到器件的一致性
、

可

靠性和存储密度
。

在铁 电材料 的应用 领域
,

膜 /基结构 是一种十

分普遍的几何形态
,

因而引起 了广泛的研究
。

一般

来说
,

薄膜 材料有 着与 之对应 块体材料 不 同的性

质
。

薄膜研究 中的首要 问题就是薄膜在制 备过程

中受到基底机 械约束而产生残余应力的问题
。

残

余应力在薄膜的微观 结构演变过程 中扮演了重要

角色
。

虽然一层沉积 于基底上的极 薄薄膜能够承

受大的弹性失配应变
,

但是一 旦厚度超过其临界

值
,

膜 /基体系会通过产生失配位错 /失配孪晶
、

形

成裂纹
、

引起表面不稳定
、

改变微观结构等形式来

释放失配应变
。

铁电薄膜沉积在镀有金属 电极 的

硅基底上
,

其中的裂纹问题是极其重要 问题之一
。

理论上
,

弹塑性复合裂纹的剪切带模型可用来预测

薄膜的裂纹行为
,

朗道
一
德文理论可用来研究不 同

失配应变下外延铁电薄膜的极化
,

以及外延铁电薄

膜中退极化对极化态的影响
。

因此
,

人们可 以利用

薄膜应力优化极化结构和铁电薄膜性能
。

铁电薄

膜材料及微器件的相关力学性能的表征是公认 的

疑难问题
,

传统的实验方法模型往往不能全 面合理

地描述物理 现象
,

研究结果难 以准确反 映物理 本

质
,

实践指导能力较差
。

将压 电本构理论引人 膜 /

基体系
,

探求实验力学和近代物理测试技术表征铁

电薄膜残余应力和界面结合强度
,

对模拟铁电薄膜

电滞回线的传统方法模型进行改进
,

提出了双界面

层模型来研究铁电薄膜及 其层合结构原理性器件

铁电性能
、

电学性能和力 电藕 合性能
,

以及保 持

性
、

印记和漏电流等失效行为
,

对解决失效问题具

有理论指导意义
。

2
.

3 器件微型化
、

集成化拓展了微 电子
、

材料
、

力学

交叉学科的发展空间

随着现代制备 ( 生长 )技术的发展
,

人 们制备

出了各种具有丰富和优异性能的新型低维材料如

零维量子点
、

原子 团簇
、

纳米粉体
,

一维量子线
、

纳

米丝
、

纳米管
、

纳米超 晶格
,

二维量子 阵列
、

薄膜
、

涂层
,

以及一二维准晶等
。

这些材料 大都表现 出

结构形态复杂
、

物理性能优异
,

对其生长规律和 物

理性能与其结构形态 之间的机制和关系 的研究一

直吸引着材料
、

物理
、

力学
、

数学
、

机 械
、

生 物等领

域 的学者
。

由于低维材料与相应 大块材料
、

基底 材

料性能相差较 大
,

以及尺度效应 等
,

现有 的理 论

基础和实验 方法 对低维 材料 的研究不一 定合 适
。

因此
,

寻找适 合于设 计低维材料 和预 测低维 材料

力学性能又是 当前材 料和 固体力学研究领 域遇到

的挑战
。

力学 工作者 被带人一个 既非 传统 宏 观
,

又非传统微 观的科 研处女地
。

纳米力学 和低维材

料力学的研究 范畴到底是什么 ? 如何提 出全新的

理论基础
,

即既非传统 的宏观 牛顿力 学
,

又非 传

统 的微观量子力学 ? 人们从理论研究
、

跨尺度数值
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模拟和实验表征技术方面对新型低维材料进行了

深入的探索
。

“

低维材料力学— 键驰豫
”

相关理 论建立 了

键序缺陷与低维体系表面和界面力学性能之间的

相互关系
。

从理 论 上 建立 了纳米 固体 的力
、

热
、

声
、

光
、

电
、

磁
、

介电及化学稳定性之间的关联性并

把它们的尺寸效应统一归结为断键效应
,

发展了一

套表征低维材料力学性能的变温
、

变压和变尺度下

的力学性能的理论方法
,

并从实验上揭示了金属氧

化成键 四步动力学
。

通过实验研究制备出尺寸可

控的复合薄膜
,

并在不 同尺度
、

温度和压力下测试

其力学性能
,

实现对低维材料宏观力学性能的本质

掌握
。

非键及其组 合的存在导致并形成了功能材

料尤其是低维功能材料的一系列新奇特性
,

非键和

断键的介人 使得 固体材料的行为变得异常复杂
。

非键的起因
、

作用 及其研究引起 了关注
,

人们强调

从有关键和非键 的形成
、

断裂
、

弛豫
、

振动和 相应

的电子转移
、

极化
、

局域化和高密度化等的动力学

角度出发 揭示 和预 测功能材料的宏观 行为的必

然性
。

原子尺度的模拟在研究碳纳米管力学问题中得

到了广泛的使用
,

但原子尺度的模拟受时间尺度 (纳

秒量级 ) 和空间尺度 (纳米量级 ) 的限制
。

通过引人

原子间的关系将有限元方法扩展 到原子尺度有限

元
,

可实现原子尺度离散结构与连续介质的无缝连

接
。

连续介质方法在研究碳纳米管的力学问题中也

有很多发展
。

这些方法大体上可分为两类
。

一类是

将碳纳米管用弹簧
、

杆
、

梁
、

薄膜
、

板
、

壳等元件来构

造
,

称为第一类连续介质模型
。

另外一类方法是基

于原子势和碳纳米管原子结构的连续介质方法
,

可

用来建立有限变形壳体理论
,

称为第二类连续介质

模型
。

实验力学所面临的是面对低维材料这些新的研

究对象如何发展新的实验方法
、

研究新的测试技术

以满足微 /纳米结构及材料力学性能测量的需 要
。

在结构研究方面要着重研究微 /纳米结构的加载方

法与变形测量方法
;
微米结构的超高频动力学特性

试验方法
;
微区域微观演化 的宏观加载环境控制技

术
;
低维结构的实验方法与模拟技术

;
微小试件的微

加载微传感测量方法
,

在材料研究方面着重研究由

于纳米晶粒不断换位
、

晶界滑移
、

晶粒转动等新的形

变因素所带来的诸如室温超塑性等新的材料现象和

新的韧脆转变机制
;
碳纳米管高度的各向异性

、

微米

纳米尺度块体材料与晶粒尺度相当所引起的非均匀

性和尺度效应 ;如比表面积极大而引起的表面能和

表面层效应
、

摩擦
、

粘附力 ;电万磁
、

热
、

光
、

湿由于微 /

纳米尺度产生的不 可忽视的效应 ;量子效应对材料

破坏和极端变形等的影响等等
。

3 固体力学
、

材料和电子科学交叉学科的新

领域和新课题

通过国内外不 同领域的科学家的联袂演绎和

现身说法
,

学员们纷纷表示
,

这次是他们学生生涯

中听过的最高级别的一 门课程
。

因为
:

在一 门课程

中能够同时有这么多著名专家讲课
、

在一门课程中

能够接触这 么多力学
、

材料
、

电子等多学科的知

识
、

在一 门课程中能够领略如在 国际最顶尖的国际

期刊 S ic en c。
和 N at

“ r 。 上 发表较多论文 的大师们

由浅入深
、

风趣幽默的讲课风格
、

以及在一 门课程

中能够了解世界 固体力学
、

材料和电子科学交叉学

科的新领域和新课题等等都是第一 次
。

尤其是最

后一条
,

将引领他们步人 以下诸多新领 域和 新

课题
。

随着材料学科和电子科学技术的迅速发展
,

具

有结构形态复杂
、

物理力学性能优异的材料被不断

制备出来
,

如零维量子点
、

原子 团簇
,

一维量子线
、

纳

米线
、

碳纳米管
,

复合结构纳米材料等等
。

随着对这

些材料的深入研究
,

传统固体力学的研究范畴被大

大拓展
,

新领域
、

新方向
、

交叉学科的新课题已经展

现开拓
“

力学新边疆
”

的势头川
。

例如对低维材料

的研究使固体力学不只是局限于传统连续介质的思

想
,

而且拓展到物质的微观领域
,

追求微观结构和宏

观性能的本质关系
; 面对完全不 同于传统材料如碳

纳米管
、

薄膜等等这些新的研究对象
,

开始发展新的

实验方法
、

研究新的测试技术以满足微 /纳米结构及

材料力学性能测量的需要 ;对 于研究对象在空间尺

寸可以从零点几纳米到数米量级
,

时间尺度可以从

数 sP (皮秒一 1 0
一 ’ 2

秒 )到数年的微结构的演化问题
,

以及相对应的宏观性能与其微结构之间的关系这样

一个跨尺度的研究不仅拓展 了 固体力学的研究领

域
,

而且真正将材料学科
、

物理学科
、

数学学科
、

力学

学科和 电子科学技术紧密地 联 系在 一起
; “

厨房炒

菜
”

式材料制备的方法被打破
,

人们开始理性地从材

料的微观结构
、

宏微观性能等多方面进行材料 的设

计 ; 固体力学学科在当今的信息技术
、

集成微光机电

系统飞速发展中也扮演了十分重要 的角色
。

从这次

论坛的一些报告的题 目中就可以看出开拓
“
固体力

学新边疆
”
的一些发展势头

:

智能材料的介观理论
,
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:

多场藕合理论与智能材料的研究进展

断键与非键电子学的理论
,

纳米热力学理论
,

畴与畴

界对智能材料功能特性的贡献
,

电磁 固体在藕合场

下的变形与断裂
,

功能铁磁材料的变形与断裂行为
,

铁电薄膜的断裂与极化
,

光电子材料的空间红外探

测
,

碳纳米管复合材料的多尺度力学分析
,

铁电薄膜

材料的制备与物理性能
,

多元氧化物薄膜的生长
,

铁

电薄膜存储器的应用
,

波形器件可延展性薄膜的屈

曲等等
。
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美国《科学》杂志刊登我国动力学研究领域的重要研究进展

2 0 0 8 年 10 月 24 日出版的美国 S e i e n e 。
杂志上刊

登了我国大连化学物理研究所杨学明研究员与合作

者在 CI + H : 反应的非绝热动力学研究方面取得的重

要进展
,

这一成果解决了一个长期以来极具争议性的

lC + H
Z

反应中激发态和基态相对反应性的问题
,

在

非绝热过程动力学研究中具有重要的学术意义
。

氯加氢反应是一个重要基元化学反应
,

而氯原子

自旋
一
轨道激发态的反应特性一直是科学家们关注的

热点
。

在早先的实验研究中
,

科学家们发现即使在很

高的碰撞能量下氯原子 自旋
一
轨道激发态的反应性要

比基态高很多
,

这一实验结果与当今最为精确的动力

学理论结果有非常大的差异
,

对于波恩
一
奥本海默近似

在高碰撞能下的有效性提出挑战
,

使得 lC + H
:

反应的

非绝热动力学研究成为一个备受关注的研究课题
。

杨学明领导的实验小组利用实验室 自行研制 的

里德堡态氢原子飞行时间谱
一
交叉分子束仪器

,

对氯

加氢的反应进行 了精确的交叉分子束实验研究
,

测

量了基态和激发态氯原子与氢分子反应的相对微分

截面
。

在低碰撞能下
,

他们发现氯原子 自旋
一
轨道激

发态的反应性与基态的相当
,

这一结果说明波恩
一
奥

本海默近似在这一反应中在低碰撞能时是失效的
。

而当碰撞能增加时
,

他们发现氯原子自旋
一
轨道激发

态的反应性与基态 的相 比变得越来越小
,

这说明波

恩
一
奥本海默近似在这一反应中在高碰撞能量时是

有效的
。

与此同时
,

杨学 明的合作者美国马里兰大

学 A l e xa
n de r

教授与同所 张东辉教授
、

南京大学谢

代前教授等人合作在理论上开展了详细 的研究
,

在

多个藕合的精确势能面上进行全量子散射的动力学

计算
,

理论计算结果与实验结果吻合相当好
。

杨学明研究员曾获得了国家自然科学杰出青年基

金
、

创新研究群体基金和重大国际合作项目等资助
。

( 化学科学部 杨俊林 高飞 雪 供稿 )


