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TÓM TẮT
Cặp vật liệu ghép đôi ở kích thước nanô mét được sử dụng nhiều trong các ngành công nghiệp,
đặc biệt là ngành công nghiệp vi điện tử. Do sự biến dạng khác nhau giữa hai lớp vật liệu ghép đôi,
phá hủy thường xảy ra trên bề mặt chung giữa hai lớp vật liệu. Trong bài báo này, phương pháp
động lực học phân tử (Molecular dynamics - MD) được sử dụng để nghiên cứu tính chất cơ học
của cặp vật liệu ghép đôi Ni/Al dưới biến dạng kéo. Mô hình Ni/Al được khảo sát có kích thước là
10.90 nm x 5.27 nm x 4.22 nm/10.93 nm x 5.26 nm x 4.21 nm với các tốc độ biến dạng lần lượt là
1.83x108 s−1 , 5.48 x108 s−1 , 1.83x109 s−1 và 5.48 x109 s−1 . Tương tác giữa các nguyên tử trong hệ
được biểu diễn thông qua hàm thế năng EAM (Embedded Atom Method). Kết quả tính toán của
nghiên cứu chỉ ra rằngmô đun đàn hồi của cặp vật liệu ghép đôi Ni/Al không thay đổi dưới các tốc
độ biến dạng khác nhau, trong khi đó độ bền phá hủy của Ni/Al tăng khi tốc độ biến dạng tăng.
Thêm vào đó, ảnh hưởng của vị trí đặt tải và nhiệt độ đến độ bền phả hủy của Ni/Al cũng được
khảo sát. Với tốc độ biến dạng 1.83x108 s−1 , độ bền phá hủy của Ni/Al ở nhiệt độ 100oK và 700oK
có giá trị lần lượt là 6.6 GPa và 4.3 GPa. Các kết quả đạt được của nghiên cứu giúp ích trong việc
thiết kế và chế tạo các thiết bị dựa trên cặp vật liệu ghép đôi Ni/Al.
Từ khoá: Độ bền phá hủy, tốc độ biến dạng, động lực học phân tử, Ni/Al

GIỚI THIỆU
Nhờ ưu điểm kết cấu gọn nhẹ và sử dụng ít chi tiết,
vật liệu đa lớp ngày càng được sử dụng nhiều trong
các ngành công nghiệp, ví dụ như công nghiệp hàng
không, công nghiệp ôtô, công nghiệp vi điện tử 1–5, lý
do là chúng có những đặc tính nổi trội so với vật liệu
đơn lớp6,7. Bởi vì độ bền cơ học của vật liệu đa lớp
ảnh hưởng lớn đến sự làm việc ổn định cũng như tuổi
thọ của thiết bị, nên việc khảo sát các tính chất cơ học
của vật liệu này là một nhiệm vụ cần thiết.
Như đã biết, vật liệu ghép được tạo thành từ hai
phương pháp cơ bản: phương pháp gián tiếp và
phương pháp trực tiếp.
Với vật liệu đa lớp có kích thước từ micrô mét trở lên,
liên kết bám dính giữa hai lớp được tạo thành từ các
tấm vật liệu chuẩn bị trước nhờ các tác nhân nhiệt
độ, áp suất như phương pháp cuộn ARB (accumula-
tive roll bonding)8,9, phương pháp hàn nổ10, trong
khi đó liên kết bám dính giữa các lớp vật liệu có chiều
dày nhỏ hơnmicrômét lại được tạo thành từmột tấm
vật liệu nền sau đó được phủ trực tiếp lớp vật liệu
khác lên bằng các phương pháp như phương pháp bốc
bay (evaporationmethod) hoặc phương pháp phún xạ
(sputtering method). Gần đây, song song với những
cặp vật liệu bándẫn/kim loại11–17 được sử dụngnhiều
trong các thiết bị vi điện tử với mục đích dẫn điện,

các cặp vật liệu kim loại/kim loại cũng được sử dụng
rộng rãi trong các chi tiết máy nhằm tăng độ bền cơ
học cho máy. Trong số các cặp kim loại/kim loại, cặp
vật liệu Ni/Al đang được sử dụng khá phổ biến, cặp
vật liệu này không những chịu nhiệt cao mà còn khả
năng chống oxy hóa, chống mài mòn cho vật liệu lớp
bên trong.
Ở kích thước khối, đã có một số nghiên cứu tập trung
vào cặp vật liệu Ni/Al. Chan và cộng sự 18 đã khảo sát
trở kháng của Ni/Al khi thay đổi nhiệt độ. Mohan và
cộng sự19 nghiên cứu về tốc độ phát triển, khu vực
xuất hiện cũng như hướng lan truyền của vết nứt khi
biến dạng kéo Ni/Al.
Ở kích thước cỡ nano, cặp vật liệu Ni/Al đã được
nhóm tác giả20,21 nghiêm cứu, các kết quả của họ
tập trung vào tính dẫn nhiệt và nhiệt điện trở tại
bề mặt chung Ni/Al khi thay đổi nhiệt độ. Hou và
Melikhova22 khảo sát mối quan hệ giữa các gradient
trường ứng suất cục bộ và sự biến dạng cơ học của
dây nano Ni/Al. Nghiên cứu của Zheng và các cộng
sự23 đã chứngminh về sự hình thành trượt do xô lệch
mạng tinh thể tại bề mặt chung của Ni/Al.
Mặc dù cặp vật liệu Ni/Al đã được nghiên cứu, tuy
nhiên các nghiên cứu mới chỉ tập trung vào tính dẫn
nhiệt, trở kháng nhiệt, sự trượt của mạng tinh thể
cũng như sự hình thành trường ứng suất cục bộ tại
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bề mặt liên kết mà chưa đề cập nhiều đến độ bền
phá hủy. Trong nghiên cứu này, với mục đích làm
sáng tỏ vấn đề về độ bền phá hủy, mô phỏng động
lực học phân tử qua phầnmềm LAMMP (Large-Scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator)24 sử
dụng hàm thế EAM (Embedded AtomMethod) được
lựa chọn để khảo sát sự ảnh hưởng của tốc độ biến
dạng, vị trí đặt tải kéo, nhiệt độ đến độ bền phá hủy
của bề mặt chung Ni/Al. Bên cạnh đó, bản chất của
sự phá hủy giữa hai lớp vật liệu cũng được khám phá.

PHƯƠNG PHÁPMÔ PHỎNG
Hình 1 biểu diễn mô hình mô phỏng của cặp vật liệu
Ni/Al hướng tinh thể của hệ là [100], [010], [001]
tương ứng lần lượt với các trục x, y và z. Kích thước
của cặp Ni/Al lần lượt là 10.90 nm x 5.27 nm x 4.221
nm/10.93 nm x 5.26 nm x 4.212 nm (31a x 15a x 12a
/27a x 13a x 10.4a) với thông số mạng aNi = 0.352 nm
và aAl = 0.405 nm. Điều kiện biên chu kỳ được áp theo
trục x, z. Biến dạng cơ học được đặt theo phương y.
Sự tương tác giữa các nguyên tử được biểu diễn thông
qua hàm thế năng EAM 25, trong đó tổng năng lượng
của hệ được xác định theo công thức 26.
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ở đây, E là tổng năng lượng của hệ, Φ là hàm tương
tác cặp (pair potential) giữa nguyên tử thứ i và j. F là
hàm liên kết, r là mật độ điện tử của nguyên tử i và j,
r là khoảng cách giữa các nguyên tử i và j.
Với mục đích ngăn chặn sự ảnh hưởng của dao động
nhiệt của các nguyên tử, nhiệt độ trong hệ được điều
chỉnh bằng phương pháp Nose - Hoover. Ban đầu hệ
được cân bằng nhiệt NVT (N: số nguyên tử trong hệ,
V : thể tích, T: nhiệt độ). Sau đó, hệ được cân bằng
NVE (N: số nguyên tử trong hệ, V : thể tích, E: năng
lượng).
Để tính toán vận tốc của các nguyên tử thuật toán vận
tốc Verlet27 được sử dụng:

v(t) =
r (t +△t)− r (t −△t)

2△t
(2)

trong đó, v(t) là vận tốc của một nguyên tử tại thời
điểm t; r(t) là vị trí của một nguyên tử tại thời điểm t;
D t là biến thiên thời gian.
Các mô phỏng sử dụng với bước thời gian là 0.005ps
và nhiệt độ là 300oK. Sau khi cân bằng, cặp vật liệu
ghép đôi Ni/Al được kéo với tốc độ biến dạng có giá
trị lần lượt là 1.83x 108 s−1, 5.48 x 108 s−1, 1.83x 109

s−1 và 5.48 x 109 s−1.

Hình 1: Mô hình với các kích thước của cặp vật liệu
ghép đôi Ni/Al

Ứng suất trong hệ được xác định trong LAMMPS 28
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ở đây,V là thể tích của hệ,m là khối lượng của nguyên
tử a, vi và v j tương ứng là vận tốc của nguyên tử thứ
i và j. F là lực tương tác giữa nguyên tử a và β , r là
khoảng cách giữa nguyên tử a và β .

KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN
Ảnh hưởng của tốc độ biến dạng
Hình 2 biểu diễn đường cong quan hệ giữa ứng suất
và biến dạng của cặp vật liệu ghép đôi Ni/Al thu được
ở các tốc độ biến dạng 1.83x 108 s−1, 5.48 x 108 s−1,
1.83x109 s−1 và 5.48 x 109 s−1 với nhiệt độ T = 300oK
và bước thời gian là 5fs. Mô hình ban đầu được cân
bằng NVE, NVP và NVT với thời gian lần lượt là 50
ps, 100 ps và 25 ps, sau đó biến dạng kéo với thời gian
là 500 ps÷ 100 ps tương ứng với các tốc độ biến dạng.
Từ quan hệ ứng suất - biến dạng trong vùng tuyến
tính với biến dạng e < 0,03, mô đul đàn hồi được xác
định và liệt kê trong Bảng 1. Kết quả thu được cho
thấy các mô đul đàn hồi không có sự khác biệt, hay
nói cách khác độ cứng của hệ vật liệu không bị thay
đổi khi tốc độ biến dạng thay đổi. Tuy nhiên, độ bền
phá hủy của bề mặt liên kết lại bị ảnh hưởng lớn bởi
tốc độ biến dạng. Khi tăng tốc độ biến dạng, độ bền
phá hủy tăng (Bảng 1). Ở tốc độ biến dạng 5.48 x 109
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s−1 độ bền phá hủy đạt tới 6.59 GPa và giảm xuống
5.63 GPa ở tốc độ biến dạng 1.83 x 108 s−1. Điều này
có thể giải thích là do khi tốc độ biến dạng tăng trở
kháng biến dạng tăng và tính dẻo giảm. Tốc độ biến
dạng tăng gây tốc độ biến cứng nhanh hơn tốc độ khử
biến cứng làm giảm tính biến dạng. Khi tốc độ biến
dạng lớn, mạng tinh thể xô lệch mạnh, do đó tốc độ
phục hồi về vị trí cân bằng của các nguyên tử nhỏ hơn
tốc độ biến dạng đồng thời tổng năng lượng liên kết
giữa các nguyên tử tăng do khoảng cách các nguyên
tử bị kéo ra xa, gây hiệu ứng kích thước 29 làm tăng độ
bền phá hủy của liên kết Ni/Al.

Hình 2: Quan hệ giữa ứng suất và biến dạng của
<100>/{100} Ni/Al dưới các tốc độ biến dạng khác
nhau ở nhiệt độ T = 300 oK.

Ảnh hưởng của vị trí đặt tải kéo
Nhằm kiểm tra ảnh hưởng của vị trí kéo đến độ bền
phá hủy của bề mặt chung giữa hai lớp vật liệu, ba
trường hợp được đề nghị để khảo sát. Trường hợp thứ
nhất cố định cạnh trên (của vật liệuAl), kéo cạnh dưới
(của vật liệu Ni). Trường hợp thứ 2 đảo lại, cố định
cạnh dưới, kéo cạnh trên. Trường hợp thứ 3 là kéo
đồng thời cạnh trên và dưới. Kết quả thu được minh
họa trên Hình 3. Khi tốc độ biến dạng bằng 1.83 x108

s−1 (Hình 3a) và 5.48x108 s−1 (Hình 3b), có sự khác
nhau về độ bền phá hủy. Cụ thể khi kéo ở cạnh phía
lớp Ni, độ bền phá hủy là lớn nhất, tiếp theo là kéo ở
cạnh phía Al và cuối cùng đồng thời kéo từ hai phía.
Sự ảnh hưởng này có thể được giải thích là do năng
lượng liên kết khác nhau giữa các nguyên tử trong vật
liệu Ni và Al. Năng lượng liên kết của mạng tinh thể
Ni lớn hơn Al vì khoảng cách mạng tinh thể Ni nhỏ
hơn Al. Khi kéo đồng thời từ hai phía, năng lượng
cần để cắt đứt liên kết giữa nguyên tử Ni và Al ở bề
mặt chung đến từ hai phía kéo, nguyên nhân này được

coi là làm giảm độ bền phá hủy. Kết quả thu được
cũng phù hợp với nghiên cứu 22, cặp vật liệu có mặt
ghép chung giữa lớp vật liệu cứng vàmềm. Tuy nhiên,
khi kéo ở tốc độ biến dạng lớn, έ = 5.48 x109s−1

(Hình 3c), sự ảnh hưởng của vị trí kéo là không đáng
kể. Nguyên nhân có thể là do năng lượng kéo ở vận
tốc kéo đủ lớn nên sự cắt đứt liên kết giữa nguyên tử
Ni và Al ở bề mặt chung không còn ảnh hưởng bởi vị
trí kéo.

Ảnh hưởng của nhiệt độ
Như đã biết, khi nhiệt độ thay đổi, có sự dịch chuyển
của các nguyên tử và dẫn đến sự thay đổi tính chất cơ,
lý của vật liệu nói chung. Hình 4 minh họa quan hệ
giữa ứng suất - biến dạng củaNi/Al ở tốc độ biến dạng
1.83x108 s−1 ở các nhiệt độ khác nhau từ 100oK đến
700oK với bước nhiệt độ là 100oK. Kết quả thu được
chỉ ra rằng nhiệt độ có ảnh hưởng độ bền phá hủy
của Ni/Al. Cụ thể là độ bền phá hủy tăng khi nhiệt
độ giảm. Ở nhiệt độ 100oK độ bền phá hủy xấp xỉ 6.6
GPa hơn đáng kể độ bền phá hủy ở 700oK, xấp xỉ 4.3
GPa, phù hợp với các kết quả ởnghiên cứu của nhóm
tác giảXinWangvà cộng sự (2014), Hocker và cộng sự
(2011)20,30. Sự khác biệt này có thể được giải thích
là khi nhiệt độ tăng dao động của các nguyên tử tăng
làm giảm năng lượng liên kết của chúng, trở kháng
biến dạng của vật liệu giảm, giúp quá trình biến dạng
xảy ra dễ dàng hơn.

KẾT LUẬN
Trong nghiên cứu này, phương pháp mô phỏng động
lực học phân tử được sử dụng để khảo sát ảnh hưởng
của tốc độ biến dạng, vị trí kéo và nhiệt độ đến độ
bền phá hủy giữa 2 lớp vật liệu Ni/Al. Các kết quả thu
được có thể tóm tắt như sau:
- Độ bền phá hủy tăng khi tốc độ biến dạng tăng.
Độ bền phá hủy giữa hai lớp vật liệu Ni/Al có giá
trị lần lượt là 5.62 GPa, 5.92 GPa, 6.33 GPa và 6.59
GPa, tương ứng với các tốc độ biến dạng lần lượt là
1.83x108s−1, 5.48x108 s−1, 1.83x109 s−1 và 5.48x109

s−1.
- Ở tốc độ biến dạng 1.83x108 s−1 và 5.48x108 s−1,
độ bền phá hủy có sự khác nhau ở 3 vị trí kéo. Độ
bền không có sự khác nhau khi tốc độ biến dạng bằng
5.48x109 s−1;
- Ở tốc độ biến dạng 1.83x108 s−1, độ bền phá hủy
được khảo sát là tăng khi nhiệt độ giảm. Độ bền phá
hủy ở nhiệt độ 100oK cao gấp 1.53 lần so với độ bền
ở nhiệt độ 700oK;
- Mô đul đàn hồi của Ni/Al gần như là hằng số khi
thay đổi tốc độ biến dạng, thay đổi nhiệt độ và thay
đổi vị trí kéo.

633



Tạp chí Phát triển Khoa học và Công nghệ – Kĩ thuật và Công nghệ, 3(4):631-636

Bảng 1: Mô đul đàn hồi và ứng suất lớn nhất của <100>/{100} Ni/Al dưới các tốc độ biến dạng khác nhau ở nhiệt
độ T = 300oK.

Tốc độ biến dạng (s−1) Mô đun đàn hồi E (GPa) Ứng suất lớn nhất σ (GPa) Biến dạng lớn nhất ε (%)

1.83x108 138.43 5.62 0.052

5.48x108 138.71 5.92 0.053

1.83x109 136.16 6.33 0.062

5.48x109 135.85 6.59 0.061

Hình 3: Quan hệ giữa ứng suất và biến dạng, bước
thời gian là 5f, T = 300 oK, với các vị trí đặt lực kéo
khác nhau. (a) Tốc độ biến dạng έ = 1.83x108−1 .(b)
Tốc độ biến dạng έ = 5.48x108−1 . (c) Tốc độ biến
dạng έ = 5.48 x109−1 .

Hình 4: Quan hệ giữa ứng suất và biến dạng của
100>/{100} Ni/Al dưới các nhiệt độ khác nhau ở tốc
độ biến dạng έ = 1.83x108 s−1
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ABSTRACT
Bi-materials in submicron scale have been widely used in many industries, especially in the micro-
electronics industry. Due to the different deformation between the two material layers, damage
usually occurs on the surface between the twomaterial layers. In this paper, the Molecular dynam-
ics (MD) method is used to investigate the mechanical properties of bi-material Ni/Al under the
tensile strain. The examined Ni/Al structure has dimensions of 10.90 nm x 5.27 nm x 4.22 nm/10.93
nmx 5.26 nmx 4.21 nm, with strain rates of 1.83x108s−1 , 5.48x108s−1 , 1.83x109s−1 and 5.48x109s−1 ,
respectively. The interactions between the atoms in the system are described by the EAM (Embed-
dedAtomMethod). The calculated results show that Young'smodulus of bi-material Ni/Al does not
change under the various strain rates, while the fracture strength of Ni/Al increases with increasing
of the strain rates. In addition, the effects of load position and temperature on the fracture strength
of Ni/Al are also investigated. With the strain rate of 1.83x108 s−1 , the fracture strength of Ni/Al at
100oK and 700oK is 6.6 GPa and 4.3 GPa, respectively. The obtained results of the study are helpful
in the design and fabrication of devices based on the bi-material Ni/Al.
Key words: Fracture strength, strain rate, molecular dynamics, Ni/Al
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