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TOM TAT

Cap vat lieu ghép doi ¢ kich thudc nand mét dugc st dung nhiéu trong cac nganh cong nghiép,
dac biét la nganh cong nghiép vi dién ti. Do su bién dang khac nhau gita hai I6p vat liéu ghép doi,
pha hly thuong xay ra trén bé mat chung gita hai I8p vat liéu. Trong bai bdo nay, phuong phap
dong luc hoc phan tr (Molecular dynamics - MD) dugc st dung dé nghién ctu tinh chdat co hoc
cla cdp vat lieu ghép doi Ni/Al dudi bién dang kéo. M6 hinh Ni/Al dugc khao sat co kich thudc la
10.90 nm x 5.27 nm x 4.22 nm/10.93 nm x 5.26 nm x 4.21 nm v&i cac téc dd bién dang lan luat la
1.83x108 571,548 x108 571, 1.83x10% s~ va 5.48 x10° s~!. Tuong tac gilia cdc nguyén tl trong hé
dugc biéu dién théng qua ham thé ning EAM (Embedded Atom Method). Két qua tinh toan clia
nghién cdu chira rdng mé dun dan hoi clia cap vat liéu ghép doi Ni/Al khong thay déi dudi cac tée
do6 bién dang khac nhau, trong khi dé d6 bén pha hay ctia Ni/Al tang khi téc do bién dang tang.
Thém vao do6, anh hudng cla vj tri dat tai va nhiét dé dén do bén pha hdy ctia Ni/Al ciing dugc
khao sat. Vi téc do bién dang 1.83x108 5=, d6 bén pha hily ctia Ni/Al & nhiét do 100°K va 700°K
c6 gid tri 1an luot la 6.6 GPa va 4.3 GPa. Cac két qua dat dugc clia nghién clu gitip ich trong viéc
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thiét ké va ché tao cac thiét bi dua trén cap vat liéu ghép doi Ni/Al
Tu khoa: D6 bén pha hay, téc do bién dang, dong luc hoc phan td, Ni/Al

GIGI THIEU

Nh¢ vu diém két cdu gon nhe va st dung it chi tiét,
vat liéu da 16p ngay cang dugc stt dung nhiéu trong
cac nganh cong nghiép, vi du nhu cong nghiép hang
khéng, cong nghiép 6td, cong nghiép vi dién it 17>, ly
do 1a chung c6 nhiing dic tinh néi trdi so véi vat liéu
don 16p%7. Béi vi d6 bén co hoc ctia vét lidu da 16p
dnh hudng 16n dén sy lam viéc 6n dinh cling nhu tudi
tho ctia thiét bi, nén viéc khéo sat cac tinh chat co hoc
ctia vét liéu nay la mot nhiém vu cin thiét.

Nhu di biét, vat liéu ghép dugc tao thanh ti hai
phuong phép co bin: phuong phap gidn tiép va
phuong phép truc tiép.

Véi vat liéu da 16p c6 kich thude ti micrd mét trg 1én,
lién két bam dinh gitia hai 16p dugc tao thanh ti cac
tdm vat liéu chudn bi truéc nhd céc tdc nhan nhiét
d¢, 4p sudt nhu phuong phap cuén ARB (accumula-
tive roll bonding)®°, phuong phap han n§'?, trong
khi d¢ lién két bam dinh gitia cac 16p vét liéu c6 chiéu
day nho hon micré mét lai dugc tao thanh tit mot tim
vat liéu nén sau d6 dugc phu truc tiép 16p vat liéu
khéc1én bing cdc phuong phap nhu phuong phép béc
bay (evaporation method) hodc phuong phap phin xa
(sputtering method). Gan déy, song song véi nhiing
cip vatliéu ban dan/kim loai 11~ dugc st dung nhiéu
trong cdc thiét bi vi dién t véi muc dich dan dién,

cdc cdp vat liéu kim loai/kim loai cling dugc sti dung
rong rai trong cdc chi tiét may nhim ting d¢ bén co
hoc cho may. Trong s6 cac cap kim loai/kim loai, cdp
vat liéu Ni/Al dang dugc st dung kha phd bién, cip
vat liéu nay khong nhiing chju nhiét cao ma con kha
ndng chong oxy hda, chéng mai mon cho vat liéu 16p
bén trong.

& kich thuéc khéi, da c6 mot s6 nghién ctiu tap trung
vao cap vatliéu Ni/Al. Chan va cdng su 18 43 khao sat
trg khang ctia Ni/Al khi thay d6i nhiét do. Mohan va
cong su 19 nghién ctiu vé€ té¢c d6 phat trién, khu vic
xudt hién cang nhu hudng lan truyén cta vét niit khi
bién dang kéo Ni/Al

O kich thudc ¢§ nano, cdp vat liéu Ni/Al da dugc
nhém tic gia?®?! nghiém ctu, cic két qua ctia ho
tap trung vao tinh dan nhiét va nhiét dién trd tai
bé mat chung Ni/Al khi thay d6i nhiét do. Hou va
Melikhova?? khao sat méi quan hé giiia cdc gradient
trudng tng sudt cuc b va su bién dang co hoc ctia
day nano Ni/Al. Nghién ctiu cia Zheng va cic cdng
su?3 da chiing minh vé sy hinh thanh trugt do x6 1éch
mang tinh thé tai bé mit chung cua Ni/Al

Mic du cdp vat liéu Ni/Al da dugc nghién ctu, tuy
nhién cdc nghién ctiu mdi chi tip trung vao tinh dan
nhiét, tré khdng nhiét, sy trugt ctia mang tinh thé
ciing nhu sy hinh thanh trudng tng sudt cuc bo tai

Trich dan bai bdo nay: Quang T T, Thanh V V, Trudng D V. Xac dinh dé bén pha hay cia cdp vat liéu
ghép déi Ni/Al bang phuong phap ddng luc hoc phan ti. Sci. Tech. Dev. J. - Eng. Tech.; 3(4):631-636.
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bé mit lién két ma chua dé cip nhiéu dén d6 bén
phd huy. Trong nghién ctiu nay, v6i muc dich lam
sang to6 van dé vé d6 bén phd hay, mdé phong dong
luc hoc phan tt qua phan mém LAMMP (Large-Scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) 2* sti
dung ham thé EAM (Embedded Atom Method) dugc
lya chon d€ khéo sit sy anh hudng cua t6c do bién
dang, vi tri dat tai kéo, nhiét d6 dén d6 bén pha huy
ctia bé mat chung Ni/Al. Bén canh d6, ban chat ctia
su pha huy gitia hai 16p vét liéu cting dugc kham pha.

PHUONG PHAP MO PHONG

Hinh 1 bi€u dién m6 hinh mé phong ctia cap vat liéu
Ni/Al huéng tinh thé cta hé 1a [100], [010], [001]
tuong ung lan lugt véi cac truc x, y va z. Kich thude
ctia cdp Ni/Al lan lugt 1a 10.90 nm x 5.27 nm x 4.221
nm/10.93 nm x 5.26 nm x 4.212 nm (3lax 15ax 12a
/27ax 13a x 10.4a) v6i thong s6 mang ay; = 0.352 nm
vaay; =0.405 nm. Diéu kién bién chu ky dugc ap theo
truc x, z. Bién dang co hoc dugc dat theo phuong y.
Su tuong téc gitia cdc nguyén t dugc biéu dién thong
qua ham thé nang EAM %%, trong d6 tdng ning lugng
ctia hé dugc xac dinh theo cong thiic 26,

E=XNF (Lo () +5 X 05() (1)
ijij

& day, E la t6ng nang lugng ctia hé, @ 1a ham tuong
tac cdp (pair potential) gitia nguyén tti thiiivaj. Fla
ham lién két, r 1a mat do dién tl ctia nguyén ti i va j,
r la khodng cach gilia cdc nguyén ti i va j.
V6i muc dich ngan chin sy anh hudng cta dao dong
nhiét cuia cdc nguyén td, nhiét d¢ trong hé dugc diéu
chinh béng phuong phap Nose - Hoover. Ban ddu hé
dugc can bang nhiét NVT (N: s6 nguyén ti trong hé,
V: thé tich, T: nhiét d9). Sau do, hé dugc can bing
NVE (N: s6 nguyén ti trong hé, V: thé tich, E: ning
lugng).
Détinh todn van t6c ctia cdc nguyén ti thuat todn van
tSc Verlet?” dugc st dung:

r(t+ A —r(t—Ar)
V() = 2Nt

)

trong do, v(¢) la van t6c clia mot nguyén tu tai thoi
diém #; r(t) 1a vi tri ciia mot nguyén ti tai thoi diém t;
D t 1a bién thién thoi gian.

Céc m6 phong st dung véi budce thai gian 1a 0.005ps
va nhiét do la 300°K. Sau khi can bang, cip vt liéu
ghép d6i Ni/Al dugc kéo véi téc do bién dang c6 gia
trilan luot1a 1.83x 108 7!, 5.48 x 108 5!, 1.83x 10°
s 'vas5.48x10%s7 1.
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Hinh 1: M6 hinh véi cac kich thudc ctia cap vat liéu
ghép doi Ni/Al

Ung sudt trong hé dugc xac dinh trong LAMMPS 28
qua phuong trinh:

1 N 1 af ~of (3)
v (m‘xv,‘-xv?‘+ Z ri F;
a B#a

& day, V 1a thétich ctia hé, m la khdilugng ctia nguyén
tli a, v; va v; tuong ting la van t6c clia nguyén tii thi
i vaj. Flalyc tuong tic gitta nguyén ti a va 3, r 1a
khodng cach gitta nguyén tit a va f3.

KET QUA VA THAO LUAN

Anh huéng clia téc d6 bién dang

Hinh 2 biéu dién dudng cong quan hé gitia ting suit
va bién dang ctia cap vat liéu ghép ddi Ni/Al thu dugc
& cac téc do bién dang 1.83x 108571, 5.48x 108 571,
1.83x10% s~ va 5.48 x 10° s~ ! véinhiét do T = 300°K
va buéc thoi gian 1a 5fs. M6 hinh ban dau dugc can
bang NVE, NVP va NVT véi thoi gian lan lugt 1a 50
ps, 100 ps va 25 ps, sau d6 bién dang kéo véi thai gian
1a 500 ps <+ 100 ps tuong ting véi cac téc 6 bién dang.
Tu quan hé Gng suidt - bién dang trong ving tuyén
tinh v6i bién dang e < 0,03, md dul dan hoi dugc xac
dinh va liét ké trong Bang 1. Két qua thu dugc cho
thdy cdc m6 dul dan hoi khong cé su khic biét, hay
ndi cach khac d¢ cling ctia hé vét liéu khong bi thay
d6i khi t6c do bién dang thay déi. Tuy nhién, d6 bén
phd huy ctia bé mat lién két lai bi anh hudng 16n béi
tdc do bién dang. Khi ting t6c dd bién dang, do bén
phd hay ting (Bang 1). O t6c do bién dang 5.48 x 10°
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s~! d6 bén ph4 hay dat t6i 6.59 GPa va giam xudng
5.63 GPa & t6c d6 bién dang 1.83 x 108 s~!. Diéu nay
c6 thé giai thich 1a do khi téc d6 bién dang ting tré
khéng bién dang tang va tinh déo giam. T6c d6 bién
dang tang gay t6¢ do bién cling nhanh hon t6¢ do khu
bién ciing lam giam tinh bién dang. Khi t6c d6 bién
dang 16n, mang tinh thé x6 léch manh, do dé téc do
phuc héi vé vi tri can bing ctia cdc nguyén tt nho hon
téc 46 bién dang dong thoi tdng ning lugng lién két
gilia cac nguyén tl tang do khoang cich cic nguyén
tli bi kéo ra xa, giy hiéu tng kich thuéc?® lam tang d6
bén phd hiy ctia lién két Ni/AL

—A— 1.83x10% s

[ = 5.48x10% g7
1.8x10°% st

[ - 548x10° 5

v (GPa)
h

g suat - o

[

Un
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Hinh 2: Quan hé giia (ing suat va bién dang cla
<100>/{100} Ni/Al dudi cac t6c do bién dang khac
nhau & nhiét dé T = 300 °K.

Anh huéng cta vi tri dat tai kéo

Nhim kiém tra anh hudng ctia vi tri kéo dén do bén
phd huy ctia bé mit chung gitia hai 16p vat liéu, ba
truong hop dugce dé nghi dékhao sat. Truong hop thi
nhét c6 dinh canh trén (ctia vat liéu Al), kéo canh dudi
(cta vat liéu Ni). Truong hgp thi 2 ddo lai, c6 dinh
canh dudi, kéo canh trén. Truong hop thi 3 1a kéo
dong thai canh trén va dudi. Két qua thu dugc minh
hoa trén Hinh 3. Khi t6c d6 bién dang bang 1.83 x108
s~! (Hinh 3a) va 5.48x10% s~! (Hinh 3b), c6 su khac
nhau vé d6 bén phd htty. Cu thé khi kéo & canh phia
16p Ni, do bén pha huy la 16n nhdt, ti€p theo 1a kéo &
canh phia Al va cudi cung dong thdi kéo tii hai phia.
Su dnh hudng nay c6 thé dugc gidi thich 14 do ning
lugng lién két khac nhau gitia cdc nguyén ti trong vét
liéu Ni va Al. Nang luong lién két ctia mang tinh thé
Ni 16n hon Al vi khodng cach mang tinh thé Ni nho
hon Al. Khi kéo déng thai tu hai phia, nang lugng
can dé cat dut lién két gitta nguyén ti Ni va Al ¢ bé
mat chung dén tit hai phia kéo, nguyén nhan nay dugc

coi la lam giam d¢ bén pha hay. Két qua thu dugc
ciing pht hgp véi nghién ciiu 2 cdp vat liéu c6 mat
ghép chung gitta I6p vétliéu cting va mém. Tuy nhién,
khi kéo & t6c d6 bién dang I6n, £ = 5.48 x107s~!
(Hinh 3c), sy anh hudng ctia vi tri kéo 1a khong ddng
ké. Nguyén nhén c6 thé la do nang lugng kéo & van
t6c kéo du 16n nén sy cat dut lién két gitia nguyén tu
Ni va Al & bé mat chung khéong con dnh hudng béi vi
tri kéo.

Anh huéng ctia nhiét do

Nhu da biét, khi nhiét do thay d6i, ¢ su dich chuyén
clia cic nguyén tt va dan dén sy thay ddi tinh chit co,
ly ctia vat liéu ndi chung. Hinh 4 minh hoa quan hé
gitia ting sudt - bién dang ctia Ni/Al & t6¢ d6 bién dang
1.83x108 s~! & c4c nhiét do khac nhau tit 100°K dén
700°K véi budce nhiét do 1a 100°K. Két qua thu dugc
chi ra ring nhiét d6 c6 anh hudéng do bén pha huy
ctia Ni/Al. Cuy thé 1a 6 bén phd huy ting khi nhiét
d6 giam. G nhiét d6 100°K d6 bén pha hity x4p xi 6.6
GPa hon déng ké d6 bén pha hay 6 700°K, x4p xi 4.3
GPa, pht hgp véi cac két qua dnghién ctiu cia nhém
tac giaXin Wangva cong su (2014), Hocker va cong su
(2011)203%, sy khac biét nay c6 thé dugc giai thich
la khi nhiét d¢ ting dao ddng ctia cic nguyén ti ting
lam gidm nang lugng lién két cta chung, trd khing
bién dang ctia vét liéu giam, gitup qua trinh bién dang
xdy ra dé dang hon.

KET LUAN

Trong nghién ctiu nay, phuong phap mé6 phong dong
lvc hoc phan tit dugc st dung dé khdo sat anh hudng
ctia téc do bién dang, vi tri kéo va nhiét d6 dén do
bén pha huy gitia 2 16p vat liéu Ni/Al Cac két qua thu
dugc cé thé tém tit nhu sau:

- D6 bén pha hty ting khi téc do bién dang ting.
Do bén pha huy gita hai 16p vat liéu Ni/Al cé gia
tri 1an lugt 1a 5.62 GPa, 5.92 GPa, 6.33 GPa va 6.59
GPa, tuong ung véi cac t6c do bién dang lan lugt 1a
1.83x108s 71, 5.48x10% s~ 1, 1.83x10% s ! va 5.48x10°
s

- O t6c db bién dang 1.83x10% s~! va 5.48x10% s71,
dd bén phd huy c6 su khac nhau & 3 vi tri kéo. Do
bén khong c6 sy khéc nhau khi tdc d6 bién dang béng
5.48x10% s~ 1;

- O t6c d6 bién dang 1.83x10% s~!, d6 bén ph4 hay
dugc khdo sat 1a ting khi nhiét d6 gidm. Do bén phd
hay & nhiét d¢ 100°K cao gdp 1.53 l4n so véi do bén
& nhiét d6 700°K;

- M6 dul dan hoi ctia Ni/Al gan nhu la hing s6 khi
thay d6i t6c d0 bién dang, thay d6i nhiét d¢ va thay
d6i vi tri kéo.
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Bang 1: M6 dul dan héi va dng suét I6n nhat cda <100>/{100} Ni/Al dudi cac téc d6 bién dang khac nhau & nhiét
d6 T =300°K.

T6c d6 bién dang (s7h Mo dun dan hoéi E (GPa) Ung sudt 16n nhit 6 (GPa)  Bién dang 16n nhat € (%)
1.83x108 138.43 5.62 0.052
5.48x10% 138.71 5.92 0.053
1.83x10° 136.16 6.33 0.062
5.48x10° 135.85 6.59 0.061
(a) 7
—&— Kéo lop Al
& =0~ Kéo ddng thai NifAl "A=T-700K
=0 Kéo lép Ni —0—T=600°K
5t ) 6 F—A—T = 500°K
_ T = 400 °K
= | —@— T =300°K
g4 —— T =200°K \
5 —4— T=100°K \
-3 i |
5 ‘.(
1 y 2r
I £=1,83x10%s"
0 T : § o1
001 002 003 004 005 006 00T 008 009 01 €= 1.83x10%s
Bién dang - &, (%) 0 . N N . . . "
’ 0 001 002 003 004 005 006 007 008
®) =i Kéo ldp Al Bién dang - g, (%)

6 | =0~ Kéo ddng thoi Ni/ ’
-O Kéo ldp Ni Hinh 4: Quan hé giita Ung suat va bién dang cua
100>/{100} Ni/Al dugi cac nhiét d6 khac nhau & téc

d6 bién dang £ = 1.83x108 s~

en

XUNG POT LOI iCH

Nhom téc gia xin cam doan rang khong c6 bat ky xung
£=548x10"s" dot loi ich nao trong cong bé bai bao.

v 001 002 003 004 005 006 007 008 009 01 DONG GOP COA CACTAC GIA

Bién dang - £, (%)

Tran Thé Quang: Tham gia vao viéc dua ra y tudng
viét bai, m6 phong va viét ban thao.

Vuong Van Thanh: M6 hinh héa va gidi thich di liéu.
Db Van Trudng: Pua ra y tuéng, phuong phdp luin
va bién tap.
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Evaluation of interface toughness of bi-material Ni/Al by
molecular dynamics method

Tran The Quang’?*, Vuong Van Thanh', Do Van Truong’

ABSTRACT
Bi-materials in submicron scale have been widely used in many industries, especially in the micro-
i electronics industry. Due to the different deformation between the two material layers, damage
Use your smartphone to scan this usually occurs on the surface between the two material layers. In this paper, the Molecular dynam-
QR code and download this article 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
nmx5.26 nm x4.21 nm, with strain rates of 1.83x108s~1,5.48x108s™!,1.83x10%s ! and 5.48x10%s~!,
respectively. The interactions between the atoms in the system are described by the EAM (Embed-
ded Atom Method). The calculated results show that Young's modulus 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
100°K and 700°K 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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