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TÓM TẮT
Các sợi nanô ngày càng được ứng dụng nhiều trong thực tế, nguyên nhân bởi các tính cơ học, lý
và hóa học nổi trội của chúng. Trong nghiên cứu này, chúng tôi sử dụng phương pháp động lực
học phân tử (MD) để nghiên cứu tính chất cơ học của các sợi nanô (Si/Ge, Ge/Si) có cấu trúc lõi
vỏ (core-shell) có tiết diện vuông dưới biến dạng kéo dọc trục theo phương <100>/{100}. Kết quả
thu được của nghiên cứu chỉ ra rằng độ bền, biến dạng phá hủy và mô đun đàn hồi của các sợi
nanô Ge/Si và Si/Ge phụ thuộc vào thành phần và kích thước của tiết diện lõi/vỏ. Độ bền và biến
dạng phá hủy của Ge/Si giảm khi kích thước tiết diện lõi tăng, nguyên nhân bởi sự trượt mạng tinh
thể trên bề mặt chung giữa hai lớp vật liệu lõi/vỏ. Mô đun đàn hồi của sợi nanô Ge/Si tăng khi
kích thước tiết diện lõi tăng, ngược lại mô đun đàn hồi của Si/Ge giảm theo kích thước tiết diện lõi.
Ngoài ra, độ bền và mô đun đàn hồi của các sợi nanô Ge/Si giảm khi nhiệt độ tăng. Thêm vào đó,
chúng tôi cũng khảo sát ảnh hưởng của tốc độ biến dạng đến tính chất cơ học của sợi nanô Ge/Si.
Kết quả thu được của nghiên cứu đã chỉ ra thuộc tính bên trong của sợi nanô cấu trúc lõi vỏ, đồng
thời giúp ích trong việc thiết kế và chế tạo các thiết bị điện tử và quang học dựa trên cấu trúc vật
liệu Ge/Si cấu trúc lõi võ.
Từ khoá: Sợi nanô Si/Ge core-shell, động lực học phân tử, tốc độ biến dạng

GIỚI THIỆU
Cấu trúc vật liệu bán dẫn nanô một chiều (1D), như
các sợi nanô (NWs) đã thu hút sự chú ý ngày càng
tăng trong những năm gần đây bởi các ứng dụng
liên quan của chúng trong các thiết bị vi cơ điện tử
(NEMS, MEMS)1–3. Gần đây, vật liệu Si và Ge NWs
được sử dụng nhiều trong các thiết bị nhiệt điện, pin
năng lượng mặt trời và pin lithium-ion, nguyên nhân
bởi chúng có các tính chất điện tử và quang học nổi
trội4–9. Do tính chất cơ học của các NWs ảnh hưởng
đến độ tin cậy, cũng như tuổi thọ của các thiết bị, nên
việc nghiên cứu và xác định các tính chất cơ học của
các NWs là một việc làm cần thiết.
Đã có nhiều nghiên cứu bao gồm cả lý thuyết và thực
nghiệm đề cập đến tính chất cơ học của Si và Ge
NWs10–13. T. Kizuka và cộng sự 14 đã sử dụng kính
hiển vi lực nguyên tử (AFM) để xác định mô đun đàn
hồi E với [100] Si NWs có đường kính nhỏ hơn 10
nm, E = 18 ± 2 GPa. Với [111] Si NWs có đường
kính từ 100 đến 200 nm, E = 124.5 GPa, xấp xỉ với
mô đun đàn hồi của vật liệu Si khối15. Trong một
nghiên cứu bằng thực nghiệm khác16, thiết bị kiểm
tra tĩnh điện được sử dụng để kéo sợi Si NWs có kích
thước tiết diện là 190 nm2, kết quả thu được chỉ ra
độ bền kéo của Si NWs bằng 2.6 GPa. Ngoài thực

nghiệm, tính toán nguyên lý đầu (ab initio) và mô
phỏng động lực học phần tử (MD) cũng được sử dụng
để xác định tính chất cơ học của NWs. Tính chất cơ
học của <110> và <111> Si NWs17, [001] Si NWs 18

và Ge NWs19 với các đường kính khác nhau đã được
khảo sát bằng lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT). J.
Yuhang và cộng sự20 đã sử dụng hàm thế Stillinger–
Weber (SW)21 để nghiên cứu độ bền phá hủy và sự
tan chảy của Si NWs. Tính chất cơ học của Si và Ge
NWs cũng đã được làm rõ bằng phương pháp MD
dựa trên một vài hàm thế22. Tuy nhiên, do sự phát
triển và tích hợp ngày càng cao của các thiết bị nanô,
các NWs riêng lẻ (đơn) không phát huy được hết khả
năng ứng dụng23,24. Gần đây, vật liệu Si/Ge (Ge/Si)
NWs có cấu trúc lõi vỏ (core-shell) được quan tâm
nhiều trong các nghiên cứu bao gồm cả lý thuyết và
thực nghiệm, nguyên nhân bởi chúng có một vài tính
chất nổi trội hơn so với các sợi nanô đơn chất như tính
dẫn điện tốt hơn25. Vật liệu Si/Ge core-shell NWs
đã được sử dụng rộng rãi trong việc chuyển hóa và
lưu trữ năng lượng26–28 và trong các ứng dụng quang
điện29. Trong một thực nghiệm gần đây, Si/Ge core-
shell NWs đã được tổng hợp bằngphương pháp lắng
đọng hóa học30–33. Tính chất điện tử của Si/Ge NWs
cũng đã được một vài nghiên cứu lý thuyết DFT đề

Trích dẫn bài báo này: Thanh V V, Quang T T, Hưng N T, Huy V L, Trường D V. Nghiên cứu tính chất cơ 
học của sợi nanô Si/Ge (Ge/Si) cấu trúc core-shell: Một nghiên cứu bằng phương pháp động lực học 
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cập34–43. Ứng suất nhiệt và sự mất ổn định của Si/Ge
NWs cũng đã được D. Suvankar và đồng nghiệp44

khảo sát bằng phương pháp mô phỏng động lực học
phân tử. Tuy nhiên, các nghiên cứu trên chủ yếu tập
trung đến tính chất điện tử mà chưa đề cập nhiều đến
tính chất cơ học của Si/Ge NWs.
Trong bài báo này, chúng tôi sử dụng phương phápmô
phỏng động lực học phân tử để khảo sát các tính chất
cơ học của Ge/Si (Si/Ge) NWs với các thành phần,
kích thước tiết diện lõi/vỏ (core/shell), nhiệt độ và tốc
độ biến dạng khác nhau dưới biến dạng kéo dọc trục.
Bài báo gồm các phần sau đây. Phần 2 trình bày chi
tiết thủ tục mô phỏng tính toánMD. Phần 3 trình bày
mô đun đàn hồi, độ bền lý tưởng, ảnh hưởng của kích
thước tiết diện lõi/vỏ, tốc độ biến dạng và nhiệt độ
đến tính chất cơ học của Si/Ge (Ge/Si) NWs dưới biến
dạng kéo. Phần 4 tổng hợp và kết luận.

PHƯƠNG PHÁPMÔ PHỎNG
Hình 1 biểu diễn mô hình mô phỏng của Ge/Si
(Si/Ge) NWs dưới biến dạng kéo dọc trục
<001>/[001] với tiết diện mặt cắt ngang có chiều
rộng D. Vật liệu hướng [100] theo trục Z được chọn
trong nghiên cứu vì trong thực tế nó thích hợp cho
các thiết bị NEMS45. Trong nghiên cứu này, chúng
tôi tiến hành khảo sát Ge/Si NWs có các kích thước
tiết diện lần lượt bằng 2.2 x 2.2 nm2; 3.3 x 3.3 nm2

và 4.3 x 4.3 nm2, kích thước tiết diện lõi là 1.1 x1.1
nm2 (Hình 2). Ngoài ra, Ge/Si (Si/Ge) NWs có kích
thước tiết diện 4.3 x 4.3 nm2 với các kích thước tiết
diện lõi khác nhau cũng được khảo sát (Hình 3).
Hàm thế Tersoff46 được sử dụng trong nghiên cứu để
miêu tả các tương tác giữa các nguyên tử Si-Si, Si-Ge
và Ge-Ge trong NWs 47–52. Tất cả các mô phỏng
bằng được thực hiện bằng phần mềm LAMMPS 53,
thuật toán Verlet được sử dụng để giải phương trình
chuyển động của hệ các nguyên tử với bước thời
gian là 0.001 ps. Bán kính Rcut−o f f lấy bằng 3.1
Å22, nhiệt độ bằng 300oK và tốc độ biến dạng bằng
5x109s−1. Điều kiện biên chu kỳ được áp dụng cho
tất cả các phương. Tổng số nguyên tử trong hệ bằng
21800 nguyên tử. Ban đầu tất cả các mô hình được
cân bằng năng lượng theo thuật toán cg 54 để tìm ra
vị trí cân bằng của các nguyên tử trong hệ. Nhiệt độ
trong hệ được điều khiển bởi việc điều chỉnh vận tốc
của các nguyên tử55. Sau đó, cân bằng NVE, NPT và
NVT được thực hiện. Cấu trúc tinh thể được quan
sát bằng phần mềm OVITO56.
Biến dạng kéo theo phương dọc trục được định nghĩa
như sau:

εzz =△L/L0 (1)

trong đó, L0 là chiều dài của ô mạng sau khi được cân
bằng và△L là bước tăng của chiều dài dưới biến dạng
kéo. Mô đun đàn hồi của NWs được xác định dựa
vào quanhệ giữa ứng suất-biến dạng trong vùng tuyến
tính (biến dạng từ -2% đến 2%) theo phương trình:

σzz = E.εzz (2)

ở đây, E là mô đun đàn hồi; εzz là biến dạng theo
phương kéo Z. σ zz là ứng suất kéo theo phương Z.

KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN
Hình 4 biểu diễn quan hệ giữa ứng suất-biến dạng
củaGe-core/Si-shell NWs kích thước tiết diệnmặt cắt
ngang bằng 4.3 x 4.3 nm2 với kích thước tiết diện lõi
khác nhau ở nhiệt độT = 300oKvà tốc độ biến dạng là
5x109s−1. Kết quả nghiên cứu thu được chỉ cho thấy
độ bền phá hủy của Ge/Si NWs phụ thuộc vào kích
thước tiết diện lõi. Độ bền phá hủy của NWs giảm
khi kích thước tiết diện lõi tăng. Cụ thể là độ bền phá
hủy củaGe/SiNWs với kích thước tiết diện 0.53 x 0.53
nm2 có giá trị bằng 19.44GPaở biến dạng 0.266, trong
khi đó độ bền phá hủy của Ge/Si NWs là 17.04 GPa
với biến dạng bằng 0.247 ứng với kích thước tiết diện
lõi 3.3 x 3.3 nm2. So sánh với độ bền phá hủy của Si
NWs22 (độ bền phá hủy bằng 26.3 GPa) và Ge NWs
(độ bền phá hủy bằng 5 GPa57, 15 GPa58), kết quả
chỉ cho thấy độ bền phá hủy của Ge/Si nhỏ hơn so với
Si NWs và lớn hơn so với Ge NWs. Các kết quả này
cho thấy sự ảnh hưởng của thành phần vật liệu (tỷ lệ
số nguyên tử lõi/tổng số nguyên tử của NWs) và sự
trượt mạng tinh thể trên bề mặt chung giữa hai lớp
vật liệu lõi/vỏ đến tính chất cơ học của các sợi nanô
có cấu trúc lõi vỏ44,59.
Hình 5 biểu diễn quan hệ giữa mô đun đàn hồi của
Ge/Si (Si/Ge) NWs có kích thước tiết diện bằng 4.3 x
4.3 nm2 với các kích thước tiết diện lõi Ge (Si) khác
nhau. Kết quả thu được chỉ cho thấy mô đun đàn hồi
củaNWs phụ thuộc vào thành phần và kích thước tiết
diện lõi. Mô đun đàn hồi của Ge/Si NWs tăng theo
kích thước tiết diện lõi. Ngược lại, mô đun đàn hồi
của Si/Ge giảm khi kích thước tiết diện lõi tăng. Mô
đun đàn hồi của Ge/Si và Si/Ge NWs bằng nhau khi
kích thước tiết diện lõi của NWs xấp xỉ bằng 2.7 x 2.7
nm2, nguyên nhân là do tỷ lệ số nguyên tử giữa lõi/vỏ
của NWs bằng nhau. Kết quả này khác so với các kết
quả thu được của các nghiên cứu lý thuyết trước 44,57.
Đối với <111> và <110> Si/Ge (Ge/Si) NWs tiết diện
tròn đường kính 10 nm sử dụng hàm thế Tersoff46,
mô đun đàn hồi của Si/Ge tăng khi đường kính lõi
tăng, ngược lại mô đun đàn hồi của Ge/Si giảm khi
đường kính lõi tăng44. Si/Ge (Ge/Si)NWs có tiết diện
hình lục giác, sử dụng hàm thế SW21 thì mô đun đàn
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Hình 1: (a) Mô hình mô phỏng Ge/Si (Si/Ge) NWs dưới biến dạng kéo dọc trục theo phương Z. (b) Tiết diện mặt
cắt ngang của NWs

Hình 2: Tiết diện mặt cắt ngang của Ge-core/Si-shell NWs với các kích thước tiết diện khác nhau, kích thước tiết
diện lõi bằng 1.1 x 1.1 nm2 .
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Hình 3: Tiết diệnmặt cắt ngang của Ge/Si (Si/Ge) có kích thước 4.3 x 4.3 nm2 với kích thước tiết diện lõi khác nhau

hồi của Si/Ge NWs tăng theo kích thước tiết diện lõi,
mô đun đàn hồi của Ge/Si NWs tăng sau đó lại giảm
khi kích thước tiết diện lõi tăng57. Sự khác nhau giữa
các kết quả này là do NWs có hình dáng, kích thước
tiết diện, hướng tinh thể và hàm thế tương tác giữa các
nguyên tử khác nhau dẫn đến tính chất cơ học của các
NWs cũng khác nhau.
Hình 6 biểu diễn quan hệ giữa ứng suất-biến dạng của
Ge-core/Si-shell với kích thước tiết diện lần lượt là 2.2
x 2.2 nm2, 3.3 x 3.3 nm2 và 4.3 x 4.3 nm2, kích thước
tiết diện lõi bằng 1.1 x 1.1 nm2. Kết quả thu được
chỉ cho thấy độ bền phá hủy của NWs phụ thuộc vào
kích thước tiết diện NWs. Độ bền và biến dạng phá
hủy của NWs tăng khi kích thước tiết diện tăng. Độ
bền phá hủy của Ge/Si NWs tăng từ 15 GPa đến 18
GPa tương ứng với kích thước tiết diện tăng từ 2.2 x
2.2 nm2 đến 4.3 x 4.3 nm2. Mô đun đàn hồi của Ge/Si
NWs cũng tăng khi từ 64.2 GPa lên 81.8 GPa tương
ứng với kích thước tiết diện là 2.2 x 2.2 nm2 và 4.3 x
4.3 nm2 (Hình 7). Kết quả này phù hợp với kết quả
nghiên cứu lý thuyết phiến hàm mật độ (DFT) trước
đó Ge/Si45.
Hình 8 biểu diễn quan hệ ứng suất-biến dạng của
Ge/Si NWs có kích thước tiết diện ngoài bằng 2.2 x
2.2 nm2, kích thước tiết diện lõi bằng 1.63 x 1.63 nm2

ở các nhiệt độ khác nhau (nhiệt độ thay đổi trong

khoảng từ 100oK đến 600oK với bước nhiệt độ là
100oK). Kết quả thu được chỉ cho thấy độ bền và biến
dạng phá hủy phụ thuộc vào nhiệt độ. Ở nhiệt độ T =
100oK, ứng suất lớn nhất bằng 18.9 GPa ở giá trị biến
dạng là 0.313. Trong khi đó, ởT = 600oK, ứng suất lớn
nhất bằng 2.16 GPa ở giá trị biến dạng 0.034. Thêm
vào đó, mô đun đàn hồi cũng được chứngminh là phụ
thuộc vào nhiệt độ, mô đun đàn hồi của Ge/Si giảm
khi nhiệt độ tăng, ở T = 100oK và 600oK, mô đun đàn
hồi tương ứng bằng 94.2 GPa và 57.7 GPa. Kết quả
trên được giải thích là khi nhiệt độ tăng, khoảng cách
cân bằng của vị trí các nguyên tử tăng lên. Điều này
gây ra sự suy giảm của ứng suất, biến dạng phá hủy và
mô đun đàn hồi của NWs. Do đó, cùng với sự biến
thiên của đường cong quan hệ ứng suất-biến dạng và
của mô đun đàn hồi chỉ cho thấy sự kém ổn định của
cấu trúc mạng tinh thể trong vật liệu NWs khi nhiệt
độ tăng. Tính chất này cũng giống với tính chất của
sợi nanô kim loại Nickel NWs58 và Cu NWs60.
Hình 9 (a) và (b) biểu diễn ảnh hưởng của tốc độ biến
dạng đến tính chất cơ học của Ge/Si có kích thước tiết
diện ngoài và lõi lần lượt là 3.3 x 3.3 nm2 và 0.54 x 0.54
nm2 ở nhiệt độ T = 300oK. Kết quả thu được cho thấy
đường cong ứng suất-biến dạng và mô đun đàn hồi
củaNWs phụ thuộc vào tốc độ biến dạng. Độ bền phá
hủy của NWs tăng từ 15.22 GPa đến 19.16 GPa ứng
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Hình 4: Đường cong quan hệ ứng suất-biến dạng của Ge/Si có kích thước tiết diện 4.3 x 4.3 nm2 với kích thước
tiết diện lõi khác nhau

với tốc độ biến dạng tăng từ 1x108 s−1 đến 5x109 s−1.
Ngược lại, mô đun đàn hồi của NW giảm từ 91.4 GPa
xuống 50.6 GPa khi tốc độ biến dạng tăng từ 1x108

s−1 đến 5x109 s−1. Kết quả thu được cho thấy tốc độ
biến dạng lớn thì độ bền phá hủy củaGe/Si tăng, trong
khi đó mô đun đàn hồi của Ge/Si giảm.

KẾT LUẬN
Trong nghiên cứu này, tính chất cơ học của Ge/Si
NWs cấu trúc lõi vỏ được nghiên cứu bằng phương
pháp mô phỏng động lực học phân tử. Kết quả thu
được chỉ ra độ bền, biến dạng phá hủy và mô đun
đàn hồi của NWs phụ thuộc vào kích thước tiết diện,
thành phần vật liệu lõi/vỏ, nhiệt độ và tốc độ biến
dạng. Độ bền phá hủy của Ge/Si giảm khi kích thước
lõi tăng. Mô đun đàn hồi của Ge/Si tăng theo kích
thước tiết diện lõi. Ngược lại, mô đun đàn hồi của
Si/Ge giảm khi kích thước tiết diện lõi tăng. Tính chất
cơ học của NWs khác nhau, nguyên nhân là do ảnh
hưởng của cấu trúc vật liệu vật liệu dẫn đến sự trượt
mạng trên bề mặt chung giữa hai lớp vật liệu lõi/vỏ.
Ngoài ra, nhiệt độ tăng làm độ bề phá hủy và mô đun

đàn hồi của NWs giảm. Độ bền phá hủy của Ge/Si
NWs tăng khi tốc độ biến dạng tăng. Với các kết quả
thu được của nghiên cứu giúp hiểu rõ hơn tính chất cơ
học của các sợi nanô có cấu trúc lõi/vỏ, điều này giúp
ích trong việc thiết kế, cũng như chế tạo các thiết bị vi
cơ điện tử trong tương lai.
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Hình 5: Ảnh hưởng của thành phần và kích thước tiết diện lõi đến mô đun đàn hồi của Ge/Si
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Hình 9: (a) Ảnh hưởng của tốc độ biến dạng đến quan hệ ứng suất- biến dạng của Ge/Si. (b) Ảnh hưởng của tốc
độ biến dạng đến mô đun đàn hồi của Ge/Si
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ABSTRACT
Nanowires (NWs) have been used increasingly in practice due to their outstanding mechanical,
physical, and chemical properties. In this paper, we use the molecular dynamics (MD) method
to investigate the mechanical properties of NWs (Si/Ge, Ge/Si) with a core-shell structure under
the axial tensile strain along the <100>/{100} direction. Our results show that the strength and
elasticmodulus of Ge/Si and Si/GeNWsdependon 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
elasticmodulus of the Si/GeNWdecreases. In addition, the theoretical strength andelasticmodulus
of Ge/Si NWs reduce with the growth of the temperature. Furthermore, we also investigate the
effect of strain rate on themechanical properties of theGe/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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