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NGHIEN CUU ANH HUONG CUA MAT PQ LEN CAU TRUC VA UNG XU CO TiNH
CUA VAT LIEU GOM (AIN)o5(SisNa)o.

Nguyén Thi Thao! va Lé Van Vinh?
'Khoa Vit li, Trieong dai hoc Sw Pham Ha Ngi
?Khoa Cdng nghé théng tin, Trieong Pai hoc Phenikaa, Ha Ngi

Tom tit. Phuong phap dong luc hoc phan tar (DLHPT) duoc sir dung dé mo phong ba mau
vat lieu gom (AIN)o.g(SizNs)os €O mat do thay ddi tir 2,95 den 3,88 g.cm™. Sy anh huéng
cua mat do 1én vi C4u trac, nhu su thay ddi cac don vi céu trac, do dai IIen két, 1an can
chung gan nhat va 15 hong, duogc tién hanh nghién cau chi tiét. Cac phan tich cho thay cac
mau vat liéu gom cac vung vt lidu AIN va vuing vat liéu SisNy. Vat liéu AIN gom phan 16n
1a cac tinh thé AIN véi mot phan nho vt lidu vo dinh hinh (VDH) AIN. Vit liéu SisN, c6
cau trdc vo dinh hinh. Cac phan tich v& 16 hdng chi ra c6 su khuéch tan cac nguyén tir Si
vao ving v6 dinh hinh AIN va nguoc lai ¢6 sy khuéch tan cac nguyén tir Al vao ving vo
dinh hinh Si3N,. Cac 16 hdng c6 ban kinh 16n dinh xi trong viing ¢ céu triic v6 dinh hinh,
S6 lugng cac 16 hdng c6 ban kinh Ion giam nhanh chéng khi mat d6 tang 1én. Sy giam cac
156 hong c6 ban kinh 16n 1am co tinh cuia mau vat ligu cai thién mot cach r rét.

Tir khéa: phuong phap dong luc hoc phan tir, AISIN, tinh thé, vo dinh hinh, co tinh.

1. Mé dau

H¢ vat liéu ba nguyén Al-Si-N di va (dang nhén dugc nhiéu sy quan tam cho cac ung dung
cdng nghi¢p boi cac vat ligu nay ¢6 d6 bén co hoc tuyét voi, co do cung cao, chéng lai su mai
mon va in mon ot [1-3]. Cac mang mong Al-Si-N nay dd dwoc ché tao biang phuong phap phun
Xa magnetron [1], phuin xa magnetron phan ung [2] va phin xa magnetron xung nang luong cao [3].
Mang mong Al-Si-N di cho thiy céc tinh thé AIN cd cau trdc luc gidc xép chat (hexagonal
closed packed — HCP) duoc hinh thanh trong cac ma tran vat liéu vo dinh hinh (VDH) Al-Si-N
c6 do cimg 1én dén 24,5 GPa [1]. Trong khi d6 cac mang mong Al-Si-N duogc ché tao biang
phuong phép phiin xa magnetron xung ning luong cao cho thay cac tinh thé AIN duoc hinh
thanh c6 ciu trac 1ap phuong (cubic) va ca tric HCP trén nén VDH SisN, [3]. Co tinh cua cic
mang mong nay phu thudc vao dién thé chéch léch (bias voltage) boi vi dién thé chéch léch lam
thay d6i nang luong ban pha cia cac chim ion lam anh huéng dén mat do cau tric cia cac
mang mong. Ciing bang phuong phép ling dong magnetron, Musil va cong su [4] da chira rang
mang mong Al-Si-N ¢6 ciu triic da tinh thé Vorl ti phan cua Si dudi 10%, nguoc lai néu ti phan
caa Si lén hon 25% mang mong Al-Si-N ¢6 ciu tric VDH. Bing phuong phap md phong su
dung nguyén li ban dau, Sheng va cong su [5] cho thay rang su tron 13n ba nguyén Al-Si-N ¢6
thé tach thanh cau trac HCP-AIN va pha gia thuyét HCP-SiN. Sy anh huéng cua ti phan Si 1én
C4u tric va co tinh cta vat liéu Al-Si-N ciing da dwoc nghién ciu bang phuong phap dong luc hoc
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phan tor (DLHPT) [6]. Nghién ctiu nay cho thay pha tinh thé AIN duogc tao thanh trén nén ma
tran VDH SisN,. Tinh thé AIN hau hét c6 cau trac 1ap phuong tim mit (face centered cubic -
FCC) va rét it cAu trdc tinh thé HCP-AIN. Cac cAu trac tinh thé AIN bi nén lai bai céc vat liu
nén ma tran VDH SisN, khi ti phan caa Si ting 1én. Diéu nay di anh hudng dén ciu tric va co
tinh caa hé vat liéu Al-Si-N. Tuy nhién & day cé hai hién tugng chua duwoc lam rd rang tach
riéng ra 1a sy nén lai cua cau tric vat lidu Al-Si-N va sy thay ddi ti phan caa Si. Dé 1am rd hién
twong nén cau tric caa vt lieu Al-Si-N dn t6i thay ddi cau tric va co tinh caa ching, ching toi
tién hanh nghién ctu hé vat liéu Al-Si-N véi céc ti phan caa cac nguyén tir Al, Si va N khéng
thay d6i ma chi thay ddi mat do cua ching bang phuong phap mé phong DPLHPT. Ba mau vat
licu Al-Si-N véi ba mat d6 khac nhau duoc tao ra bing cach 1am nguoi nhanh tir nhiét d6 5000 K
xudng nhiét ¢6 300 K. Cu tric, phan bd 16 hong (voids) va co tinh cta cac mau Al-Si-N dugc
tién hanh nghién cau chi tiét.

2. N§i dung nghién cau

2.1. Phuwong phap tinh toan

Phuong phap DLHPT duoc sir dung dé mé phong ba mau vat lieu gdm (Al N)o o(SiaNy)o 1.
Thé tuong tac cdp duge dung cho céc tuong tic gilra cac nguyén tu cua cac mau vat liéu.
Cu thé, tuong tac Morse 4p dung cho cac cip twong tic Si-N va Al-N va tuong tac cap Born-Mayer
ap dung cho cac cap tuong tac Al-Al, Al-Si, Si-Si va N-N. Cac théng s chi tiét cho cac thé
twong tac dugc trinh bay chi tiét & cong trinh [6]. Ching t6i da sir dung chwong trinh GULP [7]
dé nhan cac thong sb thé tuong tac cho SisN,. D4i vai AIN, théng so cia thé tuong tac nhan
dugc tir duong cong tong nang lugng cua AIN trong cong trinh [8]. Ngoal ra, voi tuong tac Al-
Si ching ti sir dung quy tic Lorentz - Berteloth [9] dé nhan thong s6 thé cho cip tuong tac nay.
Do chinh x4c ciing nhu su hop Ii ca thé tuong tac cho md phong vat ligu Al-Si-N da duoc thao
luan va so sanh vai cac két qua thuc nghiém ciing nhu cac tinh toan khac mot cach chi tiét ¢
nghién cuu trudce [6]. Trong phuong phap DLHPT, ching t6i dung thuat toan Verlet vai budc
thoi gian mé phong 1a 0,5 fs. Diéu kién bién tuan hoan duoc sir dung trong cac md phong nay.
Ba mau vat liéu chira 10000 nguyén tir (5200 nguyén tir N + 3600 nguyén tir Al + 1200 nguyén
tir Si). Cac mau vat liéu nay dugc moé phong véi thé tich khong thay ddi (didu kién NVT). Mat
d6 cac mau lan luot la 2,95, 3,20 va 3,88 g.cm™ va duoc ki hiéu 12 S, S; va Ss twong ting. Ban
dau toa do cac nguyén tir trong mau duoc gieo ngau nhién trong khdng gian md phong véi diéu
kién la khoang giira hai nguyén tir bat ky ludn Ién hon 1 A. Chung t6i nung néng ba mau nay tai
nhiét d6 5000 K trong khoang thoi gian 100 ps. Sau do, cac mau dugc 1am lanh xuéng nhiét do
300 K véi hé sb 1am lanh 14 10% K/s. Tai nhiét d6 300 K, cAc mau duoc tién hanh phan tich ciu
tric thdng qua ham phéan bé xuyén tam (PBXT), sé phéi tri (SPT), phan tich Ian can chung
(common neighbor analysis - CNA) [10] va phan tich 16 héng (voids) [6]. Ching t6i tién hanh
kéo bién dang mot truc trén ba mau nay tai nhiét d6 300 K véi téc do bién dang 0,04 ps™.
Chi tiét vé& cac mo ta bién dang mot truc duoc md ta chi tiét & nghién cau [11].

2.2. Két qua va thao luan

Hinh 1 trlnh bay HPBXT caaba mau S; + S; tai nhlet do 300 K. Quan sat tren Hinh la va 1b
ching ta thay rang ham GA| n(P) VA Gapal(r) cuaba miu S; + Sz déu thé hién cau trac tinh thé voi
cac dinh pho thé hién cau tric pha lap phuong rocksalt (cau tric FCC — NaCl) caa AIN. Tir vi
tri dinh phd tha nhat caa HPBXT c6 thé suy ra d6 dai lién két cia cac nguyén tir. Vi tri dinh phd
thir nhat ciia ham Gaun(r) giam tir 1,94 A xuéng 1,90 A khi mat d6 cia mau ting tir 2,95 dén
3,88 g.cm, trong khi d6 vi tri dinh pho cua ham Gapai(r) cling giam tir 2,79 A xudng 2,75 A mot
cach tuong tmg. Didu ndy cho thay ring mang tinh thé caa AIN giam tir 3,95 A xudng 3,89 A khi
tang mat do tir 2,95 dén 3,88 g.cm™. Cac hing s6 mang nay, hang s6 mang a0 = 3,95 = 3,89 A ¢
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Ccac mau Si+ Sg, lakha phu hop véi cac két qua, a0 = 3,982 + 3,906 A, tir tinh toan md phong st
dung cac bang nguyén li ban dau [12]. Quan sét trén hinh 1c va 1d ching ta thay rang ham Gg;. n(n)
va Gg;isi(r) thé hién phé cua Vat liéu vo dinh hinh c6 cau trdc trat ty gan. Khi mat do caa mau
tang 1én tir 2,95 dén 3,88 g.cm™, vi tri dinh phd cua ham Gsin(r) ciing ting 1én tir 1,67 A toi
1,73 A, su ting 1én nay lién quan tGi su chuyén déi ciu tric don vi tir SiNg sang SiNg nhu sb
liéu dwa ra & Bang 1. O day, su tach dinh pho dau tién caa ham Ggisi(r) c6 thé lién quan t6i cac
nguyén tir N lién két canh trong viéc lién két cac don vi cau tric SiNy nhu 1a cua cac cau tric
mang cua vat liéu SiO; [13].
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Hinh 1. C4c ham PBXT cia cac mdu tgi nhiér dg 300 K: a) cip Al-N, b) cip Al-Al,
c) cap Si-N va d) cap Si-Si

Bdng 1. Ti phdn (%) Ciia cdc don vi cdu tric AIN, (x = 4,5 va 6), SiNy (y =3 va 4)
va lien két N(AL,Si), (z=2,3, 4va5).

AN, AINs AN SiN; SiN, NAL  NAl NAls NSi, NSi;  N(ALS),  N(ALS);  N(ALS),  N(ALSs

S1 1939 2822 5219 96,75 3,17 300 1015 4781 2987 042 2,04 3,42 1,73 0,42
S2 1267 2794 5933 74,75 2525 198 952 4769 2292 5,13 0,92 4,17 4,21 1,77

S3 233 2342 7411 558 9125 121 923 4383 260 159 0,02 3,73 1087 8,02
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Hinh 2 trinh bay cac Cau trdc cit ngang cua cac mau 51+ Ss. Quan sat trén Hinh 2 ching ta
c6 thé nhan thay rang cac cau tric mang AIN duoc Sap Xép ¢ trat tu con nguoc lai cac cau tric
SisN, & dang mat trat tw cua cdu trac VDH. RS rang rang, cac tinh thé AIN duoc hinh thanh trén
céc nén ma trat vat liéu SisN,. Chiing ta biét rdng & cau triic lap phuong rocksalt hoan hao AIN
thi ca hai nguyén tir Al va N deu c6 s6 phéi tri (SPT) 1a 6. Tuy nhién, nhu s6 lituduara & Bang 1,
céc tinh thé AIN trong cac miu S; + Ss gom ca cac cau trac tric don vi AIN,, AIN5 va AlNg
cung céac lien két NAl, NAls va NAls. O ca ba mau, ching t8i tinh toén va nhan thay riang cac
don vi cdu trdc AIN, va AINs & bé mat cua tinh thé AIN, trong khi d6 & bén trong cua tinh thé
AIN chi chtra don vi cdu trac AIN6. Didu nay ciing twong tu cho cac lién két NAl, NAls va
NAlg, khi c4c lién két NAI, va NAls & bé mat tinh thé AIN con bén trong tinh thé AIN chi chua
lién két NAI6.

Hinh 2. Mt cdt cia cac mdu vat lidu tai nhigr dg 300 K: a) Sy, b) S, vac) S;

Str dung phéan tich CNA chiing t6i da xac dinh dugc chinh xéc ti phan cac nguyén tir Al
thudc céc cau triic FCC, HCP va VDH nhu chi ra trén Bang 2. O mau Sy, ti phan cac nguyeén tur
Al thuge cau tric FCC, HCP va VDH lan luot 1a 93,39%, 0,08% va 6,53%. Diéu nay cho thay
rang hau hét mang Cau tric AIN 1a tinh thé c6 cau truc FCC, vai chyc nguyeén tir cua cau trlc
AIN 4 tinh thé c6 ciu tric HCP va mot phan nhé ¢d ciu traic VDH. Khi mat d6 mau ting tir
2,95 dén 3,88 g.cm?, ti phan cac nguyén tir Al thudc ciu tric FCC tir tir giam nhe xudng con
87,67 % nguoc lai ti phan cua cac nguyén tr Al thudc cau trac VDH ting dén 11,66 %. Trong
khi @6 ti phan cac nguyén tir Al thugc ciu tric HCP dao dong nhung ludn nho hon 1%. Diéu
nay cho thiy rang mat do da anh huong dén su két tinh cua tinh thé AIN. Khi mat dé ting 1én,
cac don vi cau trdc bi nén lai dan téi cac khoang cach lién két AI-N va Si-N bi ngin lai nhu
HPBXT di chi ra & trén. Su nén lai nay ciing di gdy ra su chuyén dbi ciu truc nhu trinh bay trén
Bang 1. Cu thé, cac don vi ciu tric AIN, va SiN; di giam nhanh chong trong khi cac don vi cau
tric AINs giam nhe, nguoc lai cac don vi cau tric AINg va SiN, da ting 1én nhanh chong. Cung
véi sy thay doi ti phan cac don vi cAu tric, cac lien két NAl, NAls, NAlg, NSi,, N(AISi), déu
giam khi mat d6 mau ting 1én. Trong khi do cac lién két NSis, N(AISi), va N(ALSi)s ting 1én
cling véi su ting cua mat dd mau. Sy thay di ndy co thé 1am thay dbi do xbp cua cac ving vat
liéu boi sy thay d6i don bi cdu triic va do dai lién két Al-N va Si-N.

Bdng 2. Ti phan (%) cac nguyén ti# Al c6 cdu triic FCC, HCP va VPH.

FCC HCP VDH
S1 93,39 0,08 6,53
S2 91,89 0,75 7,36
S3 87,67 0,67 11,66
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Dé 1am rd tinh x6p cia cAc mau chung t6i dd phan tich cac 16 héng trong cac mau. Vi cac
lien két AI-N va Si-N la céc lién két cong héa tri, do vay trong qué trinh tinh toan ban kinh cac
16 hong chung toi da chon ban kinh cia nguyén tir Al, Si va N 1a cac ban kinh lién két cong hoa
tri. Gia tri ban kinh cua Al, Siva N lan luot la ~1,23 A, ~1,1 A va ~0,7 A. Céc 16 hong la cac
qua cau trong rong khong giao Cét vai bét cr qua cau nguyén tir nao va noé tiép xdc vai 4 nguyén
tir 1an can. L6 héng chi tiép xdc véi nguyén tir N va Al goi la 16 hong N-Al Tuong tu 15 hong
chi tiép xdc vai nguyén tir N va Si goi 12 16 héng N-Si va 15 hdng tiép xic vai cac nguyén tir N, Al
va Si goi 12 16 héng N-AI-Si.
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Hinh 3. Phan bé ban kinh cac 16 héng trong cac mdu vat ligu: a) téng cac 16 hang,
b) 16 héng N-Al, c) 16 hang N-Si va d) 16 héng N-Al-Si (Ny — sé lirgng 16 héng)

Hinh 3 dua ra cac phan b ban kinh cia cac 16 hong trong cac mau. O ddy, phan bo bén
kinh téng cac 16 héng & hinh 3a va ching ta thay phan b nay c6 ba dinh phd vai dinh thtr nhét
thip nho, dinh thr hai cao hep va dinh th ba thap trai rong. Dé 1am rd su dong gop vao céc phé
& hinh 3a, ching t6i d phén tach cac phan bd ban kinh cua ting loai 16 hdng. Hinh 3b dua ra
phan bd ban kinh cta cac 16 hong N-Al cia ba mau vat ligu. Quan sét ching ta thay rang phan
bo ban kinh cua cac 16 hong N-Al nay déng gop chinh vao dinh thir nhat va thir hai caa phan bo
ban kinh tong thé. Binh chinh ciia phan bd nay ting dan d¢ cao va vi tri dinh dich chuyén sang
tréi tir vi tri 0,70 A xudng vi tri 0,66 A khi mat do cia mau ting lén. Diéu ndy cho thay rang su
chuyén do6i don vi cau triic AIN, sang AINg da lam ting s6 luong cac qua cau 16 hong N-Al va
su giam do dai lién két AI-N lam céc ban kinh 15 hdng N-Al ciing giam di. Hinh 3¢ dua ra phan
b ban kinh cua céc 16 hong N-Si. Quan sét trén hinh ching ta nhan thay rang phan b6 ban kinh
cua loai 15 hong nay dong gop vao dinh nho trdi rong bén phai trong phan b bén kinh tong the.
Céc dinh phd nay ¢6 bé ngang rong. Do cao Cua dinh giam nhe vavi tri dinh pho dich chuyen tur
vi tri 1,29 A xuéng vi tri 0,96 A khi mat do mau ting 1én. RS rang su chuyén doi don vi cu trlic
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SiN; sang SiN, cling véi su ngan lai cua do dai lién két Si-N di 1am ting s6 luong va lam giam
ban kinh cua cac 16 hong loai nay. Hinh 3d dua ra phan b béan kinh 16 héng N-Al-Si. Ching ta
thy rang phan bb ban kinh nay déng gdp vao ca dinh chinh va dinh phu bén phai cua phan bd
ban kinh tong thé. Vi tri cua dinh phan bd bj dich chuyén tir 0,96 A xudng 0,66 A va do cao
dinh ting 1én khi mat d6 mau tang lén.

H|nh 4. Hinh chup mat cit hlen thz cac Io hong trong cac mdu: a) S1, b) 82 vac) S3

bé quan sét truc quan cac phan bé caa cac 16 hong ching toi da hién thi truc quan hda mat
cat cia mau dé dé dang quang sat cac 16 hong nhu trén Hinh 4. 6] déy ngoai cac 16 hong N-All,
N-Si va N-Al-Si, ching t6i con tim thay trong cac mau cé vai chuc 15 hong chi tiép xdc véi cac
nguyén tir N duoc goi 1a 16 hong N. Cac 16 hong loai N nay ¢ mau S; ¢6 ban kinh nho nhat 1a
0,94 A va bén kinh 16n nhat 1a 1,7 A. Trong khi d6 & mau Sy ban kinh 15 hong N nho nhat 1a 1,0
Avalén nhat1a 2,12 A. Céc 16 hong N nay chi dinh xa ¢ viing vat liéu SisN, va ving bién giira
vt liéu AIN va SisN,. Nhu quan sat trén hinh, chiing ta thay rang hau hét cac 16 hong N-Al sip
xép theo trat ty va lap thanh cac vang rd rét. Cac 16 hong N-Si I6n hon sap xép mat trat ty ¢
nhitng ving xac dinh. Céc 156 hong N-Al-Si phan b ¢ nhitng ving tiép giap AIN va SisN,. O
day chung ta thay rang c6 vai 16 hong N-Al khuéch tan vao ving 15 hong N-Si va nguoc lai vai
16 hong N-Si khuéch tan vao ving AIN. Biéu ndy ching to rang c6 nhiing nguyén tir Al khuéch
tan 1an vao viing SisN, va nguyén tir Si khuéch tan vao vang AIN. Khi mat d6 cuia mau ting 1én,
viing 16 hong N-Si tré thanh cac dai hep hon. Piéu nay twong tng véi quan sét ¢ Hinh 2 [a ving
vat liéu SisN, tro thanh céc dai hep hon khi mat do mau ting Ién.
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Ba mau vat liéu S; + Sz duoc tién hanh kéo dén theo truc z Duong cong tng suét-bién
dang cia ba mau nay duoc trinh bay trén Hinh 5. O ca ba mau nay ng suit o, ting tuyén tinh
véi bién dang & trong khoang tir 0 dén 6% va khOang bién dang nay g vai bién dang dan hoi.
Ung suat o, tiép tuc tang dén gia tri cao nhat rdi bién ddi 1én xudng 1a 1a theo phuwong ngang
véi do tang cua bién dang. Khoang bién dang nay tng vai bién dang déo. O bién dang dan hdi,
chung i xac dinh mé dun dan hdi E cia miu theo phuong bién dang z. M6 dun dan héi E cua
c4c mau Sy, S, va S; lan luot 12 136 + 2 GPa, 135 + 2 GPa va 286 + 2 GPa. Thuc nghiém do mo
dun dan hdi cua cac mang mong E cho thiy gié tri caa E nay thay dbi trong khoang tir 110 + 2
GPa dén 143 + 2 GPa phu thudc vao thé chénh léch 1am thay d6i mat do va vi cau tric caa vat
litu Al-Si-N [3]. O cac mau md phong S1+Ss, ti phan nguyén tir caa Si la 12 % va ung véi ti
phan ndy thyc nghiém do dugc mé dun dan hoi E cua vat ligu Al-Si-N la 290 + 3 GPa [14].
biéu nay cho thay rang ket qua md phong nay la pht hop. DU mat do cia mau S, tang lam cac
don vi cau tric trong mau thay d6i dang ké nhung ti phan tinh thé cia mau S; lai cao hon, va
diéu nay gay bu trir dan dén moé dun dan hoi twong duong nhau. Mau S ting mat o lam vi cau
trac thay doi manh mé& va cac 15 trong 16n giam manh so véi hai mau S; va S,. Piéu nay lam co
tinh cua Sz duoc cai thién ro rét.

3. Kétluan

Ba mﬁu Vat |IéU (AlN)oyg(Si3N4)ovl Véi cac mét d@ 2,95; 3,20 va 3,88 g.Cm_3 (Sl, S, va S3
twong (ng) dugc mod phong ngudi nhanh bang phuong phap DLHPT. Cac vt liéu AIN tao thanh
c4c vung tinh thé mang ludi cac don vi cau tric AIN, (x=4, 5 va 6). Ving vat liéu AIN nay gom
phan I6n la tinh thé FCC AIN, cum tinh thé HCP AIN vai chuc nguyén tir va mot phan dang ké
céu trac VDH AIN. Céc vat liéu Si3N4 ciing tao thanh cac ving vat lisu VDH véi mang lui
c4c cau trac don vi SiNs va SiN,. Mat d6 cia mau ting 1én gay ra sy chuyén doi ciu trac tir SPT
thap chuyén sang SPT cao hon va d¢ dai lién két AI-N va Si-N bi giam xudng. Ti phan cac
nguyén tu tinh thé cung bi giam dang ke Véi su tang 1én cua mét do. Sy tang cua mét do cling
lam ting sé lwong céc 15 hong trong mau nhung lai 1am sé luong céc 16 hong CO ban kinh 16n
giam di nhanh chéng & ving vat liégu VDH. Phan tich cac 16 hong cho thiy cé sb lwong nho cac
nguyén tir Al khuéch tan sang viing va liéu VBDH SisN4 va nguoc lai cd cac nguyén tir Si khuéch
tan sang vung vat lisu VDH AIN. Cac bién dang kéo mét truc trén mau cho thy ca ba mau co
vung bién dang dan hdi va bién dang déo. Co tinh cia mau Sz cd mat do cao duoc cai thién ro
rét do su thay ddi don vi cu tric & ving vat lieu VDH dién ra manh mé gay ra su giam manh
céc 16 hong c6 ban kinh 1on trong mau.

Loi cdm on. Nghién ciru nay duogc tai tro bi Quy Phat trién khoa hoc va cong nghé Quéc gia
(NAFOSTED) trong dé tai ma s6 103.05-2019.364.
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ABSTRACT

Density effects on microstructures and mechanical behavior
of (AIN).o(SisN4)o1 CEramic

Nguyen Thi Thao! and Le Van Vinh?
Faculty of Physics, Hanoi National University of Education
2Faculty of Information Technology, Phenikaa University, Hanoi

Molecular dynamics (MD) simulations have been used to study three samples of
(AIN)o.o(SizNg)o.1 ceramic materials with density varying from 2.95 to 3.88 g.cm'3. The influence
of density on microstructure, such as the change of structural units, bond lengths, the nearest
common neighbors, and voids, was studied in detail. The analysis shows that these samples
consist of regions of AIN and SisN, materials. The region of AIN material consists mostly of
AIN crystals and small amount of AIN amorphous. The region of SisN4 material has amorphous
structure. Void analysis shows that there is the diffusion of Si atoms into the AIN amorphous
region and conversely there is the diffusion of Al atoms into the Si3N4 amorphous region. The
voids with large radius are localized in the amorphous structure region. The number of these
voids decreases rapidly with the increase of density. This reduction improves significantly
mechanical properties of samples.

Keywords: MD, AISIN, crystal, amorphous, mechanical properties.
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