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1. Đặt vấn đề

Phương pháp kéo là một trong những phương pháp phổ 
biến và điển hình nhất được sử dụng để kiểm tra, đánh giá các 
hiện tượng biến dạng và các tính chất cơ học của vật liệu. Tuy 
rằng cách thức thực hiện phương pháp kéo rất đơn giản nhưng 
hiệu quả mà nó mang lại thật bất ngờ. Thông qua thí nghiệm 
kéo, nhiều thông số cơ học quan trọng của vật liệu có thể được 
xác định như mô đun đàn hồi, độ bền kéo và độ dẻo dai... Cùng 
với đó, hiện tượng biến dạng và cơ chế phá hủy của vật liệu 
cũng được thể hiện rất rõ ràng thông qua quá trình kéo. Do đó, 
thí nghiệm kéo đã được các nhà khoa học sử dụng khá rộng rãi 
trong các nghiên cứu trước đây [1-3].

Cho đến nay, phần lớn các nghiên cứu về cơ tính và cơ chế 
biến dạng của vật liệu được thực hiện bằng các phương pháp 
thực nghiệm. Tuy nhiên, các phương pháp thực nghiệm còn tồn 
tại nhược điểm đó là kích thước các mẫu thử còn rất lớn, dẫn 
đến việc đánh giá các biến dạng cơ học và sự phá hủy của vật 
liệu được thực hiện ở vùng diện tích lớn. Trong khi đó, sự thay 
đổi các tính chất cơ học và sự biến dạng của vật liệu thực tế 
đã xảy ra ở vùng diện tích rất nhỏ ở kích cỡ nano, điều mà rất 
khó có thể khảo sát được bằng các phương pháp thực nghiệm. 
Một vấn đề cấp thiết đặt ra là phải giải quyết được bất cập này 
nhưng vẫn đảm bảo độ tin cậy và chính xác của kết quả thu 
được. Với sự phát triển nhanh chóng của khoa học máy tính và 
công nghệ nano hiện nay, việc thực hiện các nghiên cứu ở cấp 
độ nguyên tử đã không còn là rào cản đối với các nhà khoa học. 
Một sự lựa chọn phù hợp cho những nghiên cứu chuyên sâu về 

các tính chất cơ học và cơ chế biến dạng của vật liệu nano là 
phương pháp mô phỏng động lực phân tử - một phương pháp 
đạt được độ chính xác cao, dễ thực hiện, tiết kiệm thời gian và 
chi phí cho quá trình thực hiện [4].

Vật liệu đa tinh thể là một loại vật liệu sở hữu các tinh thể 
đơn hoặc đa pha với kích thước tinh thể dao động trong khoảng 
vài nm (thường là từ 5 đến 20 nm), trong đó vật liệu mất đi độ 
kết tinh do bên trong chúng có chứa các ranh giới hạt (GBs) 
[5]. Các GBs chiếm khoảng 30% thể tích của vật liệu đa tinh 
thể và chúng cũng là nhân tố chính làm thay đổi các tính chất 
cơ học của vật liệu so với vật liệu kết tinh thông thường. Cụ 
thể, việc sở hữu các GBs làm cho độ bền và độ cứng của vật 
liệu đa tinh thể tăng lên, độ dẻo dai được cải thiện, tăng cường 
độ khuếch tán, khả năng chịu nhiệt cao hơn, hệ số giãn nở nhiệt 
được tăng cường và từ tính vượt trội. Do đó, vật liệu đa tinh 
thể được ứng dụng rộng rãi trong các lĩnh vực quan trọng như 
công nghệ từ tính, xử lý và y sinh, các ứng dụng trong lĩnh vực 
cảm biến [6-8].

Trong số các hợp kim đồng hai thành phần, hợp kim đồng-
niken (CuNi) sở hữu các đặc tính cơ học vượt trội như khả năng 
chống ăn mòn tuyệt vời, độ bền cao, khả năng chống mỏi do 
ăn mòn cao và độ dẻo dai tốt [9]. Vì vậy, hợp kim CuNi đã trở 
thành vật liệu tiềm năng và có những đóng góp thiết thực cho 
sự phát triển của các ngành công nghiệp [10]. Cho đến nay, 
số lượng các nghiên cứu về đặc tính kéo và cơ chế biến dạng 
kéo của hợp kim CuNi đa tinh thể không nhiều, đặc biệt là các 
nghiên cứu sử dụng phương pháp mô phỏng động lực phân tử. 

Nghiên cứu ảnh hưởng của tốc độ biến dạng đến các tính chất chịu kéo 
của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể sử dụng phương pháp mô phỏng động lực phân tử
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Trong quá trình chịu kéo, các tính chất cơ học của vật liệu chịu 
ảnh hưởng mạnh mẽ bởi tốc độ biến dạng khi kéo. Nếu yếu tố 
này thay đổi sẽ làm cho các tính chất cơ học của vật liệu biến 
đổi ra sao?

Từ những vấn đề nêu trên, chúng tôi thực hiện nghiên cứu 
ảnh hưởng của tốc độ biến dạng (SR) đến tính chất chịu kéo của 
hợp kim Cu50Ni50đa tinh thể thông qua phương pháp mô phỏng 
động lực phân tử trong công trình này.

2. Phương pháp nghiên cứu

Trong nghiên cứu này, phương pháp Voronoi [11] được 
áp dụng để thiết lập cấu trúc đa tinh thể và phần mềm 

ATOMSK được sử dụng để tạo mẫu thử kéo hợp kim 
Cu50Ni50 đa tinh thể. Hình 1 thể hiện mô hình vật lý của mẫu 
hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể được sử dụng trong quá trình 
kéo. Kích thước của mẫu thử là 3×30×15 nm3, tương ứng 
với độ dày (t)×chiều dài (L)×chiều cao (h) của mẫu. Kích 
thước hạt trung bình của mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể 
là 7,26 nm và các hạt được định hướng ngẫu nhiên. Quá 
trình kéo được thực hiện dọc theo phương trục x, các điều 
kiện biên tự do được gán theo phương trục y và các điều 
kiện biên tuần hoàn được gán theo phương trục z. Biến dạng 
kéo (ε) được xác định như sau:

L
L
∆

ε =  (1)

trong đó ΔL là tổng độ giãn dài. Tập hợp chính tắc (NVT) 
được áp dụng trong tất cả các mô phỏng động lực phân tử.

Hình 1. Mô hình vật lý của mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể được sử 
dụng trong các thí nghiệm kéo. 

Để có thể thu được các hiện tượng biến dạng khác biệt rõ 
rệt, giúp đưa ra những so sánh về đặc tính cơ học của vật liệu, 
các thí nghiệm mô phỏng kéo được thực hiện ở 5 giá trị SR 
khác nhau lần lượt là: 2,5×108, 5×108, 109, 5×109 và 1010 s-1ở 
nhiệt độ phòng và bước thời gian mô phỏng là 2 fs thông qua 
hệ thống mô phỏng LAMMPS [12]. Việc chọn các giá trị tốc 
độ biến dạng rất cao trong các nghiên cứu này dựa trên cơ sở 
của nhiều nghiên cứu mô phỏng động lực phân tử trước đây. 
Các nghiên cứu mô phỏng động lực phân tử được thực hiện 
bằng cách sử dụng ứng suất rất cao (tốc độ biến dạng rất cao), 
chỉ có thể so sánh trực tiếp với ứng suất được áp dụng trong 
các thí nghiệm tải xung kích. Sau đó, cần ngoại suy các kết 
quả thu được từ mô phỏng động lực phân tử với các điều kiện 
thử nghiệm cơ học thực nghiệm thông thường hết sức cẩn thận 
và tỉ mỉ. Thời gian thư giãn của vật liệu trước khi kéo mẫu thí 
nghiệm là 500 ps. Tất cả các dữ liệu mô phỏng quá trình kéo 
thu được bao gồm phân tích biến đổi pha tinh thể (CNA), sai 
lệch mạng tinh thể (DXA), sự phân bố biến dạng cắt và phân 
bố ứng suất von Mises được thể hiện thông qua phần mềm 
OVITO. Phương pháp nhúng nguyên tử (EAM) với các thông 
số của hàm thế năng lấy từ cơ sở dữ liệu NIST được sử dụng 
trong nghiên cứu này để xác định tương tác giữa các nguyên tử 
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Abstract:

In this paper, the effect of different strain rates on the tensile 
properties of nanocrystalline Cu50Ni50 alloy was investigated 
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nanomaterials today. The Voronoi method was applied 
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and von Mises stress distributions were evaluated. The 
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Cu và Ni [13]. Tổng năng lượng Ei của nguyên tử i được tính 
bởi công thức sau:

i ij ij
j i j i

1E F (r ) (r )
2α αβ

≠ ≠

 
= ραβ + φ 

 
∑ ∑

 
(2)

trong đó F, ρ, ϕ, và rij lần lượt là năng lượng nhúng, mật độ electron 
nguyên tử, cặp thế tương tác và khoảng cách giữa nguyên tử i và j; 
α và β là các loại nguyên tố của nguyên tử i và j.

Ứng suất ηi ở mỗi nguyên tử i được tính như sau:

2 2 2 2 2 2
i xy yz xz xx yy xx zz yy zz

1( ) [( ) ( ) ( ) ]
6

η = η +η +η + η −η + η −η + η −η
   

(3)

Ứng suất von Mises σvon được tính như sau:

2 2 2 2 2 2
von xy yz xz xx yy xx zz zz yy

13( ) [( ) ( ) ( ) ]
2

σ = σ +σ +σ + σ −σ + σ −σ + σ −σ
 
(4)

trong đó, xy, yz, xz, xx, yy, zz là các vector phần tử trong hệ 
tọa độ oxyz.

3. Kết quả và bàn luận

Trong phần này, các kết quả thể hiện các tính chất chịu kéo 
và cơ chế biến dạng của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể được 
phân tích và bàn luận. Ảnh hưởng của tốc độ biến dạng đến các 
biến đổi cơ học của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể là rất rõ ràng 
và được đánh giá chi tiết.

3.1. Mối quan hệ ứng suất - biến dạng

Hình 2. Mối quan hệ ứng suất - biến dạng của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh 
thể trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau tại nhiệt độ phòng.

Quan hệ ứng suất - biến dạng là thông số đặc trưng nhất để 
đánh giá cơ tính của vật liệu trong quá trình chịu kéo. Hình 2 thể 
hiện mối quan hệ ứng suất - biến dạng của hợp kim Cu50Ni50 đa 
tinh thể trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau tại nhiệt độ 
phòng. Có thể thấy rằng, xu hướng biến thiên của các giá trị ứng 
suất là khá giống nhau ở các trường hợp SR khác nhau. Trong giai 

đoạn đầu của quá trình kéo, giai đoạn biến dạng đàn hồi, ứng suất 
tăng nhanh từ 0 đến giá trị cực đại trong khoảng 0<ε<0,025. Sau 
khi đạt đỉnh, giá trị ứng suất giảm đột ngột, đánh dấu sự bắt đầu 
của quá trình biến dạng dẻo. Sau đó, giá trị ứng suất ổn định hơn và 
giảm dần khi ε tăng. Điều này có nghĩa là sự phá huỷ vật liệu diễn 
ra từ từ trong quá trình kéo. Đây là tính chất cơ học rất đặc trưng 
của vật liệu đa tinh thể. Một kết quả đáng chú ý khác, giá trị độ bền 
kéo tăng nhẹ đối với sự gia tăng tốc độ biến dạng từ 2,5×108 s-1 lên 
109 s-1, và chúng tăng lên rõ rệt khi quá trình kéo được thực hiện tại 
giá trị tốc độ biến dạng bằng 5×109 s-1 và 1010 s-1. Có thể kết luận 
rằng, độ bền kéo của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể là cao hơn khi 
tốc độ biến dạng cao hơn. Các giá trị độ bền kéo của các mẫu hợp 
kim Cu50Ni50 đa tinh thể lần lượt là 2,81, 3,03, 3,26, 3,75 và 5,19 
GPa, tương ứng với các giá trị tốc độ biến dạng là 2,5×108, 5×108, 
109, 5×109 và 1010 s-1. Cùng với đó, giá trị ứng suất giảm đột ngột 
sau điểm đỉnh trong trường hợp tốc độ biến dạng cao nhất. Điều 
đó có nghĩa là, vật liệu trở nên giòn hơn, làm cho sự đứt gãy liên 
kết của vật liệu xảy ra dễ dàng hơn ở tốc độ biến dạng cao hơn và 
ngược lại. Xu hướng này cũng đã được báo cáo trong các nghiên 
cứu mô phỏng động lực phân tử quá trình kéo trước đây của A.S. 
Tran (2020) [14] với màng nano hai lớp Cu/Ta, F. Hussain và cs 
(2014) [15] với thủy tinh kim loại CuZr và G.P. Potirniche và cs 
(2005) [16] với màng niken đơn tinh thể.

3.2. Quá trình biến đổi pha tinh thể và hiện tượng sai lệch 
mạng tinh thể

Hình 3. Biểu đồ biến đổi pha tinh thể của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể 
trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau ở nhiệt độ phòng tại ε= 
0,15 và 0,20.



58

Khoa học Kỹ thuật và Công nghệ  /Kỹ thuật vật liệu và luyện kim

66(3) 3.2024

Hình 3 thể hiện biểu đồ biến đổi pha tinh thể của hợp kim 
Cu50Ni50 đa tinh thể trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau 
ở nhiệt độ phòng tại ε=0,15 và 0,20. Kết quả cho thấy, hình thái 
biến dạng của các mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể là khác nhau 
với SR khác nhau. Nhìn chung, các mẫu đều bị giãn dài ra khi quá 
trình kéo được thực hiện. Tuy nhiên, hiện tượng vật liệu bị co lại 
xảy ra ở phần giữa của mẫu đối với các trường hợp SR=2,5×108, 
5×108 và 109 s-1 xảy ra ở 4 góc của mẫu trong các trường hợp với 
SR=5×109 và 1010 s-1. Vật liệu bị tổn hại, phá hủy với biểu hiện cụ 
thể là sự xuất hiện rõ rệt của các khuyết tật khi quá trình kéo được 
thực hiện. Các khuyết tật nổi bật nhất hình thành trong các mẫu 
hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể là sự chuyển đổi pha tinh thể và sự 
xuất hiện của các lỗi xếp chồng trong các hạt đa tinh thể. Ban đầu, 
cấu trúc tinh thể của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể là cấu trúc lập 
phương tâm mặt (FCC). Dưới sự tác động của quá trình kéo, một 
phần của các cấu trúc FCC trong các mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh 
thể bị chuyển đổi thành các cấu trúc tinh thể khác như hình cấu 
trúc lục giác kết chặt (HCP), cấu trúc lập phương tâm khối (BCC) 
và cấu trúc vô định hình. Trong đó, quá trình chuyển đổi pha từ 
cấu trúc FCC sang HCP chiếm đa số, còn sự chuyển đổi pha từ cấu 
trúc FCC sang BCC và vô định hình là ít hơn, chủ yếu tập trung ở 
một số vị trí bị tổn hại nghiêm trọng nhất trong mẫu. Một kết quả 
đáng chú ý, các lỗi xếp chồng sở hữu cấu trúc HCP xuất hiện dày 
đặc trong các hạt đa tinh thể bị biến dạng mạnh dưới tác động của 
quá trình kéo. Các lỗi xếp chồng bắt nguồn từ sự không phù hợp 
cấu trúc của các nguyên tử bên trong các ranh giới hạt của các mẫu 
hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể và chúng bị giới hạn bên trong các 
hạt Cu50Ni50 đa tinh thể.

Hình 4. Sự phân bố sai lệch mạng tinh thể của hợp kim Cu50Ni50 đa 
tinh thể trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau ở nhiệt độ phòng 
tại ε=0,15.

Dưới sự ảnh hưởng của các tác động cơ học, một trong những 
dạng khuyết tật đáng chú ý của các vật liệu tinh thể là sự sai lệch 
mạng tinh thể. Hình 4 cho thấy sự phân bố sai lệch mạng tinh thể 
của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể trong các thí nghiệm kéo với SR 
khác nhau ở nhiệt độ phòng tại ε=0,15. Các loại sai lệch mạng 
tinh thể khác nhau được hình thành như 1/6a<110> (Stair-rod), 
1/6a<112> (Shockley), 1/2a<110> (Perfect),1/3a<001> (Hirth), 
và sai lệch không xác định tương ứng với các đường màu hồng, 
xanh lá cây, xanh dương, vàng và đỏ như được thể hiện ở hình 4. 
Sự không phù hợp cấu trúc của các nguyên tử bên trong các ranh 
giới hạt là nguyên nhân dẫn đến sự hình thành các sai lệch mạng 
tinh thể dưới tác động của lực kéo. Các sai lệch mạng tinh thể sau 

đó có thể tương tác với nhau hoặc bị thu hồi, dẫn đến sự hình thành 
các kiểu sai lệch mạng tinh thể khác hoặc khuyết tật mới. Mật độ 
sai lệch mạng tinh thể của các mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể 
trong trường hợp với SR lớn hơn là dày đặc hơn. Trong trường hợp 
với SR nhỏ hơn, các sai lệch mạng tinh thể tương đối dài chiếm ưu 
thế. Trong khi đó, các sai lệch mạng tinh thể ngắn hơn xuất hiện 
chủ yếu trong các mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể trong trường 
hợp với SR lớn hơn.

3.3. Sự phân bố biến dạng cắt và ứng suất von Mises

Hình 5. Biểu đồ phân bố biến dạng cắt của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh 
thể trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau ở nhiệt độ phòng tại 
ε=0,15 và 0,20.

Hình 5 thể hiện biểu đồ phân bố biến dạng cắt của hợp kim 
Cu50Ni50 đa tinh thể trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau ở 
nhiệt độ phòng tại ε=0,15 và 0,20. Thông qua sự phân bố biến dạng 
cắt của các mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể, các vùng nguyên tử 
với các mức độ biến dạng cắt khác nhau được biểu diễn. Từ đó có 
thể đánh giá mức độ biến dạng và phá hủy của vật liệu tại các vị trí 
khác nhau trên toàn bộ mẫu trong quá trình kéo. Có thể thấy rằng, 
những khu vực vật liệu bị biến dạng, phá hủy càng nghiêm trọng 
thì ở đó càng tập trung nhiều nguyên tử có biến dạng cắt cao. Đáng 
chú ý, biến dạng cắt của các nguyên tử bên trong các hạt đa tinh 
thể là thấp hơn so với các nguyên tử bên trong các ranh giới hạt. 
Các thiệt hại ban đầu của vật liệu xuất hiện tại các vị trí được đánh 
dấu bằng các đường tròn và elip màu đen, tại các ranh giới hạt của 
mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể. Sau đó, quá trình kéo tiếp tục 
được thực hiện làm cho chúng mở rộng và lan truyền tới các vị trí 
khác của mẫu, dọc theo đường viền các ranh giới hạt, hình thành 
nên các khu vực bị ảnh hưởng và biến dạng đáng kể. Từ biểu đồ 
phân bố biến dạng cắt, có thể thấy rằng, biến dạng cắt của các mẫu 
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hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể được chia thành hai mức độ rõ ràng. 
Với các trường hợp SR=2,5×108, 5×108 và 109 s-1, các vùng nguyên 
tử với biến dạng cắt cao được quan sát rõ rệt tại các khu vực bị biến 
dạng nghiêm trọng của mẫu. Còn với các trường hợp SR = 5×109 
và 1010 s-1, các vùng nguyên tử với biến dạng cắt cao xuất hiện thưa 
hơn và cường độ yếu hơn. Từ kết quả phân tích ở trên, có thể khẳng 
định rằng, các ranh giới hạt đóng một vai trò rất quan trọng trong 
việc hạn chế sự biến dạng, phá hủy của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể. 
Hầu hết tất cả các tổn hại của vật liệu đều hình thành trong các ranh 
giới hạt, điều này góp phần cải thiện khả năng bảo vệ cấu trúc tinh 
thể của vật liệu đa tinh thể khi quá trình kéo diễn ra.

Hình 6. Biểu đồ phân bố ứng suất von Mises của hợp kim Cu50Ni50 đa 
tinh thể trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau ở nhiệt độ phòng 
tại ε=0,15.

Hình 6 thể hiện biểu đồ phân bố ứng suất von Mises của hợp kim 
Cu50Ni50 đa tinh thể trong các thí nghiệm kéo với SR khác nhau ở 
nhiệt độ phòng tại ε=0,15. Rõ ràng, ứng suất von Mises tồn tại bên 
trong các hạt đa tinh thể thấp hơn đáng kể so với ứng suất von Mises 
tồn tại bên trong các ranh giới hạt. Kết quả này hoàn toàn phù hợp với 
các báo cáo trước đây của A.S. Tran và cs (2019) [17] và D.Q. Doan 
và cs (2020) [18] và được giải thích bởi sự khác biệt trong cách sắp 
xếp nguyên tử giữa cấu trúc vô định hình của các nguyên tử trong các 
ranh giới hạt và cấu trúc tinh thể của các nguyên tử trong các hạt đa 
tinh thể. Bên trong các ranh giới hạt, các nguyên tử với cấu trúc vô 
định hình được sắp xếp rất gần nhau và không có trật tự. Do đó, chúng 
tương tác với nhau dễ dàng hơn và mạnh mẽ hơn dưới sự tác động của 
quá trình kéo, làm cho ứng suất von Mises tồn tại bên trong các ranh 
giới hạt là cao hơn đáng kể so với các hạt đa tinh thể. Sự thay đổi của 
SR gần như không ảnh hưởng đến sự phân bố ứng suất von Mises 
trong các mẫu hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể.

4. Kết luận

Ảnh hưởng của SR đến tính chất chịu kéo của hợp kim Cu50Ni50 
đa tinh thể đã được phân tích và đánh giá thông qua phương pháp 
mô phỏng động lực phân tử. Kết quả nghiên cứu cho thấy, sự thay 
đổi của giá trị SR ảnh hưởng đáng kể đến độ bền kéo, hình thái biến 
dạng, quá trình biến đổi pha, sai lệch mạng tinh thể và sự phân bố 
biến dạng cắt của hợp kim Cu50Ni50 đa tinh thể. Giá trị độ bền kéo 
tăng cao rõ rệt với SR=5×109 và 1010 s-1. Với SR thấp hơn, vật liệu 
bị biến dạng khốc liệt hơn, vùng nguyên tử với biến dạng cắt cao 
hình thành nghiêm trọng. Sự biến đổi pha từ cấu trúc FCC chủ yếu 
được chuyển thành cấu trúc HCP và kiểu sai lệch mạng tinh thể 
Shockley chiếm đa số trong các mẫu. Tuy nhiên, SR gần như không 
ảnh hưởng đến sự phân bố ứng suất von Mises.
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