Tap chi Phdt t rién Khoa hoc va Cong nghé - Ki thudt va Céng nghé, 3(4):620-630

Open Access Full Text Article

Bai nghién ciiu

Nghién ciu tinh chat co hoc chia sgi nané Si/Ge (Ge/Si) cau tric
core-shell: Mét nghién citu bang phuong phap déng luc hoc phéan
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TOM TAT

Céac sgi nand ngay cang dugc Ung dung nhiéu trong thuc té, nguyén nhan baéi cac tinh co hoc, ly
va hdéa hoc néi tréi clia ching. Trong nghién clu nay, ching téi st dung phuong phép dong luc
hoc phan tir (MD) dé nghién ctu tinh chét co hoc clia cac sai nand (Si/Ge, Ge/Si) cé cau tric 6
vo (core-shell) co tiét dién vudng dudi bién dang kéo doc truc theo phuong <100>/{100}. Két qua
thu dugc ctia nghién ctiu chi ra rang dé bén, bién dang pha hiy va mé dun dan héi clia cac soi
nand Ge/Si va Si/Ge phu thudc vao thanh phan va kich thudc cla tiét dién 16i/vo. D6 bén va bién
dang pha hlly ctia Ge/Si gidm khi kich thudc tiét dién [6i tdng, nguyén nhan bdi su trugt mang tinh
thé trén bé mat chung gitra hai I6p vat liéu 16i/vé. M dun dan héi clia sai nand Ge/Si téng khi
kich thudc tiét dién 16i tdng, ngugc lai mo dun dan hoi clia Si/Ge gidm theo kich thudc tiét dién 6.
Ngoai ra, dd bén va mo dun dan hoi clia cac sgi nand Ge/Si giam khi nhiét dé tang. Thém vao do,
chiing t6i cling khao sat anh hudng clia toc do bién dang dén tinh chat ca hoc clia sgi nand Ge/Si.
Két qua thu dugc clia nghién cliu da chi ra thudc tinh bén trong clia sgi nand cau tric 16i vo, déng
thai gidp ich trong viéc thiét ké va ché tao cac thiét bj dién t&r va quang hoc dua trén cdu tric vat
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liéu Ge/Si cau tric 16i vo.

Tu khoa: Soi nand Si/Ge core-shell, dong luc hoc phan ti, téc d6 bién dang

GIGI THIEU

C4u truc vat liéu ban dan nandé mot chiéu (1D), nhu
cac sgi nand (NWs) da thu hat sy chd y ngay cang
tang trong nhiing ndm gan day boi cdc tng dung
lién quan ctia ching trong cac thiét bi vi co dién ti
(NEMS, MEMS) 3. Gan day, vat liéu Si va Ge NWs
dugc stt dung nhiéu trong cac thiét bi nhiét dién, pin
néng lugng mit trdi va pin lithium-ion, nguyén nhan
bai chung cé céc tinh chét dién ti va quang hoc néi
tr6i*~. Do tinh chit co hoc ctia cic NW's anh huéng
dén d¢ tin céy, ciing nhu tudi tho ctia cic thiét bi, nén
viéc nghién ctiu va xac dinh céc tinh chat co hoc cia
cdc NWs la mot viéc lam cén thiét.

ba c6 nhiéu nghién ctiu bao gom ca ly thuyét va thuc
nghiém dé cép dén tinh chit co hoc ctia Si va Ge
NWs10-13 T. Kizuka va cong su'* da st dung kinh
hién vi luc nguyén ttt (AFM) dé xdc dinh m6 dun dan
hoi E vé6i [100] Si NWs c6 dudng kinh nho hon 10
nm, E = 18 £+ 2 GPa. Véi [111] Si NWs c6 duong
kinh ti 100 dén 200 nm, E = 124.5 GPa, x4p xi v6i
m6 dun dan hdi ctia vat liéu Si khéil>. Trong mot
nghién cttu bing thuc nghiém khéc'6, thiét bi kiém
tra tinh dién dugc stt dung dé kéo sgi Si NWs c6 kich
thudc tiét dién 1a 190 nm?, két qué thu dugc chi ra
do bén kéo cua Si NWs bing 2.6 GPa. Ngoai thuc

nghiém, tinh todn nguyén ly dau (ab initio) va mod
phong dong luc hoc phan tit (MD) ciing dugc st dung
dé x4c dinh tinh chét co hoc cia NWs. Tinh chét co
hoc clia <110> va <111> Si NWs!7, [001] Si NWs 8
va Ge NWs ! v6i cac dudng kinh khac nhau da dugc
khao sit bing ly thuyét phiém ham mat d¢ (DFT). J.
Yuhang va cong su?” da stt dung ham thé Stillinger-
Weber (SW)?2! d€ nghién ctiu d6 bén pha hiy va su
tan chdy ctia Si NWs. Tinh chét co hoc ctia Si va Ge
NWs ciang da dugc lam ré bing phuong phap MD
dya trén mot vai ham thé?2. Tuy nhién, do sy phat
trién va tich hgp ngay cang cao ctia cac thiét bi nano,
cac NWs riéng 1¢é (don) khong phat huy dugc hét kha
ning ting dung?>?4. Gan day, vat liéu Si/Ge (Ge/Si)
NWs c6 cdu truc 16i vo (core-shell) dugc quan tam
nhiéu trong cac nghién ctiu bao gom ca ly thuyét va
thuc nghiém, nguyén nhéan boi chiing c6 mét vai tinh
chét n6i troi hon so vdi cdc sgi nand don chat nhu tinh
dan dién t6t hon?°. Vat liéu Si/Ge core-shell NWs
da dugc stt dung rong rai trong viéc chuyén hoéa va

luu trii ning lugng26-28

va trong cac ing dung quang
dién?®. Trong mét thyc nghiém gan day, Si/Ge core-
shell NWs da dugc tong hgp bingphuong phap ling
dong héa hoc30-33, Tinh chit dién ti clia Si/Ge NW's

ciing da dugc mot vai nghién cdu ly thuyét DFT dé

Trich dan bai bao nay: Thanh VV, Quang T T, Hung N T, Huy V L, Trudng D V. Nghién cttu tinh chat co
hoc cta sgi nand Si/Ge (Ge/Si) cau triic core-shell: Mdt nghién citu bang phuong phéap ddng luc hoc

phan ti. Sci. Tech. Dev. J. - Eng. Tech.; 3(4):620-630.
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cap 3443 Ung suét nhiét va sy mat 8n dinh cla Si/Ge
NWs ciing da dugc D. Suvankar va déng nghiép **
khao sat bang phuong phép mo phong dong luc hoc
phén td. Tuy nhién, cic nghién citu trén chu yéu tap
trung dén tinh chat dién tt ma chua dé€ cp nhiéu dén
tinh chat co hoc ctia Si/Ge NWs.

Trong bai bao nay, chiing t6i st dung phuong phap mo
phong dong luc hoc phén ti € khao sat cac tinh chit
co hoc ctia Ge/Si (Si/Ge) NWs véi cac thanh phén,
kich thudc tiét dién 16i/vo (core/shell), nhiét d6 va toc
do bién dang khac nhau dudi bién dang kéo doc truc.
Bai bdo gdbm cac phén sau ddy. Phan 2 trinh bay chi
tiét th tuc moé phong tinh toan MD. Phan 3 trinh bay
md dun dan hoi, do bén ly tudng, anh hudng cta kich
thudc tiét dién 16i/vd, tdc do bién dang va nhiét do
dén tinh chét co hoc ctia Si/Ge (Ge/Si) NWs dudi bién
dang kéo. Phén 4 t6ng hop va két ludn.

PHUONG PHAP MO PHONG

Hinh 1 biéu dién mé hinh mé phéng ctua Ge/Si
(Si/Ge) NWs du6i bién dang kéo doc truc
<001>/[001] véi tiét dién mit cit ngang cé chiéu
rong D. Vit liéu huéng [100] theo truc Z dugc chon
trong nghién ctu vi trong thuc t€ né thich hgp cho
céc thiét bi NEMS*. Trong nghién ctiu nay, ching
toi tién hanh khao sat Ge/Si NWs ¢ cac kich thude
tiét dién lan lugt bing 2.2 x 2.2 nm?; 3.3 x 3.3 nm?
va 4.3 x 4.3 nm?, kich thudc tiét dién 16i 1a 1.1 x1.1
nm? (Hinh 2). Ngoai ra, Ge/Si (Si/Ge) NWs ¢6 kich
thudc tiét dién 4.3 x 4.3 nm? véi cac kich thudc tiét
dién 16i khac nhau ciing dugc khao sat (Hinh 3).
Ham thé Tersoff%® duigc st dung trong nghién ctiu dé
miéu ta cac tuong tac gifta cac nguyén ti Si-Si, Si-Ge
va Ge-Ge trong NWs*=>2, Tit ca cic mé phong
bing dugc thyc hién bing phin mém LAMMPS>?,
thuét todn Verlet dugc sti dung d€ giai phuong trinh
chuyén dong ctia hé cac nguyén ti v6i bude thoi
gian 1a 0.001 ps. Béan kinh Ry,,_,rr ldy bang 3.1
A22 nhiét do bing 300°K va t6c d¢ bién dang bing
5x10%s~!. Diéu kién bién chu ky dugc ap dung cho
tat ca cac phuong. Tong s6 nguyén ti trong hé bing
21800 nguyén tti. Ban d4u tit ca caic mo hinh dugc
c4n bing ning lugng theo thuit toan cg>* dé tim ra
vi tri cAn bang ctia cac nguyén ti trong hé. Nhiét do
trong hé dugc diéu khién bai viéc diéu chinh vén téc
clia cc nguyén ti . Sau d6, cin bing NVE, NPT va
NVT dugc thyc hién. Ciu trac tinh thé dugc quan
st bing phan mém OVITO.

Bién dang kéo theo phuong doc truc dugc dinh nghia
nhu sau:

&, =AL/Lg (1)
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trong d6, Ly 1a chiéu dai ctia 6 mang sau khi dugc cdn
bang va AL labudc tang ctia chiéu dai duédi bién dang
kéo. M6 dun dan hoi cia NWs duge x4c dinh dya
vao quan hé gitia ing suat-bién dang trong viing tuyén
tinh (bién dang tli -2% dén 2%) theo phuong trinh:

Oy =E.&; 2)

& day, E 1a md dun dan hoi; €., la bién dang theo
phuong kéo Z. 6, 1a ting suét kéo theo phuong Z.

KET QUA VA THAO LUAN

Hinh 4 biéu dién quan hé gitia ¢ing suét-bién dang
ctia Ge-core/Si-shell NWs kich thudc tiét dién mit cit
ngang bing 4.3 x 4.3 nm? véi kich thudc tiét dién 16i
khac nhau ¢ nhiét d6 T'=300°K va t6c d¢ bién dangla
5x10%s~!. Két qui nghién ctu thu dugc chi cho thay
do6 bén pha hay ctia Ge/Si NWs phu thudc vao kich
thudc tiét dién 16i. Do bén phd hiy cia NWs giam
khi kich thuéc tiét dién 16i ting. Cu thé1a d¢ bén phd
huy ctia Ge/Si NWs véi kich thuéce tiét dién 0.53 x0.53
nm? c6 gid tri bing 19.44 GPa & bién dang 0.266, trong
khi d6 d6 bén pha hiiy ciia Ge/Si NWs la 17.04 GPa
v6i bién dang bang 0.247 ting véi kich thudc tiét dién
16i 3.3 x 3.3 nm?. So sanh vé6i d6 bén pha hay cta Si
NWs?2 (46 bén phé hiy bing 26.3 GPa) va Ge NWs
(40 bén pha hiy bing 5 GPa™’, 15 GPa®), két qua
chi cho thdy d6 bén pha hity ctia Ge/Si nho hon so véi
Si NWs va 16n hon so v6i Ge NWs. Cac két qua nay
cho thdy sy anh hudng ctia thanh phén vt liéu (ty 1¢
s6 nguyén tu 16i/t6ng s6 nguyén ti ciia NWs) va su
trugt mang tinh thé trén bé mit chung gitia hai 16p
vt liéu 16i/vo dén tinh chit co hoc chia cic sgi nand
¢6 ciu tric 161 vo 449

Hinh 5 biéu dién quan hé gitta m6 dun dan hoi caa
Ge/Si (Si/Ge) NWs c6 kich thudce tiét dién bing 4.3 x
4.3 nm? véi cdc kich thuéc tiét dién 16i Ge (Si) khac
nhau. Két qua thu dugc chi cho thdy mé dun dan hoi
ctia NWs phu thudc vao thanh phén va kich thudc tiét
dién 16i. M6 dun dan hoi ctia Ge/Si NWs ting theo
kich thudc tiét dién 16i. Ngugc lai, m6 dun dan hoi
ctia Si/Ge giam khi kich thudc tiét dién 16i ting. Mo
dun dan hoi ctia Ge/Si va Si/Ge NWs bang nhau khi
kich thudc tiét dién 16i chia NW's x4p xi bing 2.7 x 2.7
nm?, nguyén nhén la do tj 1é s8 nguyén ti gita 16i/vo
ctia NWs béng nhau. Két qua nay khdc so véi cac két
qua thu dugc clia cic nghién cu ly thuyét trugc 447,
D6i v6i <111> va <110> Si/Ge (Ge/Si) NWs tiét dién
tron dudng kinh 10 nm st dung ham thé Tersoff°,
mo dun dan hoi cha Si/Ge ting khi duong kinh 16i
tang, ngugc lai mé dun dan hoi cta Ge/Si giam khi
dudng kinh 161 ting 44, Si/Ge (Ge/Si) NWs c6 tiét dién
hinh luc giac, st dung ham thé SW 2! thi mé dun dan
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A
Chiéu réng mit cat
Z [001] . ngang (D)
0
Y [010] i 205
X[100]
W
- Y[010]
(a) 2= (b)

Hinh 1: (@) M6 hinh mé phéng Ge/Si (Si/Ge) NWs dudi bién dang kéo doc truc theo phuang Z. (b) Tiét dién mat
cdt ngang ctia NWs

Hinh 2: Tiét dién mat cat ngang clia Ge-core/Si-shell NWs vai céc kich thudc tiét dién khac nhau, kich thudc tiét
dién 16i bang 1.1 x 1.1 nm?.
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Hinh 3: Tiét dién mat cit ngang ctia Ge/Si (Si/Ge) c6 kich thudc 4.3 x 4.3 nm? véi kich thudc tiét dién 16i khac nhau

hoi ctia Si/Ge NWs tang theo kich thudc tiét dién 16,
mo6 dun dan hoi cia Ge/Si NWs tang sau d6 lai giam
khi kich thudc tiét dién 16 ting>’. Sy khac nhau giita
cdc két qua nay la do NWs ¢6 hinh déng, kich thuéc
tiét dién, hudng tinh thé va ham thé tuong tac gitia cac
nguyén tt khac nhau dan dén tinh chét co hoc ctia céc
NWs ciing khac nhau.

Hinh 6 biéu dién quan hé gitia ting suéit-bién dang cua
Ge-core/Si-shell v6i kich thudc tiét dién 1an lugt1a 2.2
x 2.2 nm?2, 3.3 x 3.3 nm? va 4.3 x 4.3 nm?, kich thuéc
tiét dién 16i bang 1.1 x 1.1 nm?. Két qua thu dugc
chi cho théy d6 bén phd hiy cia NWs phu thudc vao
kich thudc tiét dién NWs. D¢ bén va bién dang pha
hay ctia NWs tang khi kich thudc tiét dién tang. Do
bén phd huy ctua Ge/Si NWs ting tit 15 GPa dén 18
GPa tuong ting véi kich thudce tiét dién tang tii 2.2 x
2.2nm? dén 4.3 x 4.3 nm?. M6 dun dan héi ctia Ge/Si
NWs ciing tang khi tii 64.2 GPa lén 81.8 GPa tuong
ting vé6i kich thuéc tiét dién 1a 2.2 x 2.2 nm? va 4.3 x
4.3 nm? (Hinh 7). Két qua nay phu hop véi két qua
nghién ctiu ly thuyét phién ham mét d¢ (DFT) trudc
d6 Ge/Si®.

Hinh 8 biéu dién quan hé ting suét-bién dang cta
Ge/Si NWs c¢6 kich thudc tiét dién ngoai bang 2.2 x
2.2 nm?, kich thuéc tiét dién 16i bang 1.63 x 1.63 nm?
& céc nhiét do khac nhau (nhiét do thay d6i trong
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khodang tit 100°K dén 600°K v6i budc nhiét do 1a
100?K). Két qua thu dugc chi cho thiy do bén va bién
dang phd hty phu thudc vao nhiét do. O nhiétdo T =
100°K, ting suit 16n nhat bing 18.9 GPa & gid tri bién
dangla 0.313. Trong khi do6, & T = 600°K, ting sudt 16n
nhét bang 2.16 GPa & gié tri bién dang 0.034. Thém
vao d6, md dun dan hoéi ciing dugc chiing minh 1a phu
thudc vao nhiét d6, mé dun dan hoi ctia Ge/Si giam
khi nhiét d¢ ting, & T = 100°K va 600°K, m6 dun dan
hoi tuong ting bing 94.2 GPa va 57.7 GPa. Két qua
trén dugc giai thich 1a khi nhiét d¢ tang, khoang cach
can bang ctia vi tri cdc nguyén tu ting 1én. Diéu nay
gy ra su suy gidm clia ing sudt, bién dang phd hiy va
mo dun dan héi cia NWs. Do do, ciing véi su bién
thién ctia dudng cong quan hé ting suit-bién dang va
ctia mod dun dan hoi chi cho théy sy kém 6n dinh cta
cdu tric mang tinh thé trong vat liéu NWs khi nhiét
d6 tang. Tinh chét nay ciing giéng véi tinh chit cta
soi nand kim loai Nickel NWs?8 va Cu NWs®0,

Hinh 9 (a) va (b) biéu dién dnh hudng ctia tdc do bién
dang dén tinh chét co hoc ctia Ge/Si ¢6 kich thudc tiét
dién ngoai valsilan lugtla 3.3x 3.3 nm? va 0.54x 0.54
nm? & nhiét do T = 300°K. K&t qua thu dugc cho thay
dudng cong ting suit-bién dang va mo6 dun dan hoi
ctia NWs phu thudc vao t6c do bién dang. D6 bén phd
hay ctia NWs tang tir 15.22 GPa dén 19.16 GPa ting
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Hinh 4: Budng cong quan hé (ing suat-bién dang clia Ge/Si c6 kich thudc tiét dién 4.3 x 4.3 nm? véi kich thudc

tiét dién 16i khac nhau

véi tc d6 bién dang ting tii 1x103 s~ dén 5x107 s~ 1.
Ngudgc lai, m6 dun dan héi cia NW giam tit 91.4 GPa
xudng 50.6 GPa khi téc d6 bién dang ting tu 1x108
s~ dén 5x10° s—1. Két qua thu dugc cho théy téc 4o
bién dang16n thi d¢ bén pha hiy ctia Ge/Si ting, trong
khi d6 m6 dun dan hoi cia Ge/Si giam.

KET LUAN

Trong nghién ctu nay, tinh chét co hoc ctia Ge/Si
NWs cdu tric 16i vo duge nghién ctiu bang phuong
phdp mo6 phong dong luc hoc phan ti. Két qua thu
dugc chi ra d6 bén, bién dang pha huy va mé dun
dan héi cia NWs phu thudc vao kich thudc tiét dién,
thanh phén vét liéu 16i/vo, nhiét do va t6c do bién
dang. D6 bén pha htty ctia Ge/Si giam khi kich thuéc
16i ting. Mo dun dan héi ctia Ge/Si ting theo kich
thudc tiét dién 16i. Ngugc lai, m6 dun dan hoéi cua
Si/Ge giam khi kich thudc ti€t dién 16i tang. Tinh chat
cd hoc ctia NWs khdc nhau, nguyén nhan la do anh
hudng ctia cdu tric vat liéu vat liéu dan dén sy truot
mang trén bé mét chung gitia hai 16p vét liéu 16i/vo.
Ngoai ra, nhiét d¢ ting lam d¢ bé pha hiy va mé dun

dan hoi cia NWs giam. D¢ bén pha huy cua Ge/Si
NWs tang khi t6c d6 bién dang ting. V6i cac két qua
thu dugc ctia nghién ctiu gitp hi€u ro hon tinh chit co
hoc ctia cac sgi nand cé cdu tric 16i/vo, diéu nay gitp
ich trong viéc thiét ké, cling nhu ché tao cac thiét bi vi
co dién ti trong tuong lai.

LO1 CAM ON

Nghién ctiu nay dugc tai trg béi Quy Phit trién Khoa
hoc va Coéng nghé Qudc gia (NAFOSTED), ma sé:
107.02- 2016.18.

XUNG DOT LO1iCH

Nhoém tac gia xin cam doan rang khong c6 bat ky xung

dot lgi ich nao trong cong bd bai bao.

PONG GOP CUA TAC GIA

Vuong Van Thanh tham gia vao viéc dua ra y tuéng
viét bai, biéu dién két qua va viét ban thao.

Tran Thé Quang x4y dung m6 hinh mé phong va thu
thép di liéu.
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Hinh 5: Anh hudng ctia thanh phan va kich thudc tiét dién 16i d&n mo dun dan hoi ctia Ge/Si

Nguyén Tudn Hung tham gia vao viéc dua ra y tuéng

viét bai, va ki€ém tra lai bai viét.

Vi Lé Huy da dong gop gidi thich di liéu va kiém tra

lai bai viét.

D6 Vin Trudng da gop y va kiém tra lai bai viét.
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Investigate the mechanical properties of Si/Ge (Ge/Si) core-shell
nanowires: A molecular dynamics study

Vuong Van Thanh'”, Tran The Quang', Nguyen Tuan Hung?, Vu Le Huy3, Do Van Truong'

- Tr
Q\Eht ABSTRACT

\ Nanowires (NWs) have been used increasingly in practice due to their outstanding mechanical,

e physical, and chemical properties. In this paper, we use the molecular dynamics (MD) method

Use your smartphone to scan this to investigate the mechanical properties of NWs (Si/Ge, Ge/Si) with a core-shell structure under
QR code and download this article the axial tensile strain along the <100>/{100} direction. Our results show that the strength and

elastic modulus of Ge/Si and Si/Ge NWs depend on the composition and size of the core/shell cross-
section. The strength and strain of Ge/Si NW decrease with increasing the size of the core cross-
section because of the lattice mismatch between two layers of core/shell materials. The elastic
modulus of Ge/Si NWs increases with the increasing the size of the core cross-section, while the
elastic modulus of the Si/Ge NW decreases. In addition, the theoretical strength and elastic modulus
of Ge/Si NWs reduce with the growth of the temperature. Furthermore, we also investigate the
effect of strain rate on the mechanical properties of the Ge/Si NWs. The obtained results of the study
provide the intrinsic properties of the core-shell NWs and also help in the design and fabrication of
electronic and optical devices based on the Ge/Si NWs.

Key words: Core-shell structure, Molecular dynamics method, Strain rate
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