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摘    要 

    本研究主要目的為探討接合面粗糙度及黏著劑厚度，對黏著接合強度

及破壞模式的影響。本文選用聚乙烯做為黏著劑(adhesive)，金屬板為黏著

物(adherend)當例子，透過分子動力學(molecular dynamics, MD)模擬，分別

施加拉伸及剪力負載於黏著接合上，而其中剪力負載又可依粗糙表面的方

向分為縱向及橫向兩種。結果發現當黏著接合承受拉伸負載時，由於粗糙

接合面會導致介面應力集中，使得黏著接合拉伸強度降低，並且發生接合

面破壞。而提升黏著接合的接著強度，破壞模式會轉變為黏著劑破壞，此

時若接合面為平滑表面或低粗糙度表面，其拉伸強度並無太大的差異，但

是當粗糙度較高時，則會影響黏著劑的內部分子密度排列，使其黏著接合

拉伸強度降低。基本上黏著劑厚度對以接合面破壞為主的黏著接合強度沒

有影響；而當破壞模式為黏著劑破壞時，因為不同厚度的黏著劑，其分子
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密度分佈有明顯的不同，導致當黏著劑較厚時，黏著接合拉伸強度有下降

的趨勢。 

當黏著接合承受橫向剪力負載時，由於黏著物的粗糙表面與黏著劑之

間的互鎖效應(interlocking effect)，粗糙接合面可大幅提升黏著接合橫向剪

力強度。當接合面為平滑表面或低粗糙度表面時，其破壞模式均為接合面

破壞，因此黏著劑厚度對其橫向剪力強度無明顯的影響；但是當接合面粗

糙度較高時，其破壞模式轉變為黏著劑破壞，且受到接合面粗糙度的影響，

其黏著劑分子密度分佈較為均勻，並未隨厚度的影響而有所改變，使得不

同厚度的橫向剪力強度幾乎一致。當黏著接合承受縱向剪力負載時，增加

接合面粗糙度會提升介面的接觸面積，使得縱向剪力強度亦會隨之上升；

此外，由於破壞模式為接合面破壞，因此黏著劑厚度與縱向剪力強度之間

無明顯的趨勢。 
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Abstract 

    This research aims to investigate the effect of interfacial roughness and 

adhesive thickness on adhesive joint strength as well as failure mechanism by 

using molecular dynamics simulation.  The polyethylene (PE) is adhesive and 

metal plates are adherend.  The strength of adhesive joints is determined by 

applying tensile and shear loading on adhesive joint.  In addition, the shear 

loading includes transverse and longitudinal according to the rough interface 

direction.  When joints are loaded in tension and adhesive failure, because 

rough interface would cause the stress concentration on the interface, the 

adhesive joint strength would decrease accordingly.  When the failure mode is 

cohesive failure, the tensile strength has no significant difference between 

smooth interface and low rough interface joint.  The high rough interfacial 

surface would affect the density distribution of PE polymer resulting in the 

reduction of adhesive joint strength.  In addition, the adhesive thickness 

basically does not influence the strength when the failure mode is adhesive 

failure.  For cohesive failure, because the adhesive density distributions are 



iv 
 

influenced by the adhesive thickness, the thicker adhesive exhibits the lower 

adhesive joint strength. 

    When joints are loaded in transverse shear, the rough interface increases the 

transverse shear strength because of the interlocking effect between adherend 

and adhesive.  When the interface are smooth and low roughness, the adhesive 

thickness does not effect on transverse shear strength since the failure mode are 

adhesive failure.  High roughness lead to the adhesive density distribution more 

uniform so that the failure mode becomes cohesive failure and the transverse 

shear strength are almost same although the adhesive thicknesses are different.  

When joints are loaded in longitudinal shear, the contact area can be increased 

by raising the interfacial roughness so that the longitudinal shear strength 

increases.  In addition, the adhesive thickness does not affect the longitudinal 

shear strength because all the cases are adhesive failure. 
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第一章 緒論 

 

1.1 研究動機與文獻回顧 

    黏著接合(adhesive joint)長久以來被廣泛的應用在航空、汽車、電子封

裝等領域之中，因此探討黏著接合強度至今仍是一項熱門的研究課題，而

黏著接合強度可藉由改變黏著物 (adherend)表面的形態 [1-7]、黏著劑

(adhesive)厚度[8-18]等方式加以改善。近年來，由於奈米科技的蓬勃發展，

各種材料皆以奈米化為目標，黏著接合的尺寸亦縮小至奈米等級，而目前

以實驗的方式進行奈米尺度的黏著接合研究仍有困難。為了能夠了解黏著

接合結構微觀的物理現象，我們藉由分子動力學(molecular dynamics, MD) 

模擬，探討不同變因對其結構強度及破壞模式的影響。 

    Uehara與Sakurai[1]以五種不同的黏著劑，搭配碳鋼製成黏著接合試

片，探討接合面粗糙度對其結構拉伸強度的影響，結果顯示，接合面粗糙

度介於3μm-6μm，其黏著接合有最大的拉伸強度。Şekercíoğlu等人[2]的研

究結果顯示接合面粗糙度為1.5μm-2.5μm有最佳的剪力強度，當粗糙度小於

1.5μm，由於黏著物表面與黏著劑的互鎖效應(interlocking)較差，使得強度

下降；當粗糙度大於2.5μm，由於接合表面過於粗糙，導致黏著劑無法完全

擴散至黏著物表面，使得剪力強度隨粗糙度增加而降低。Prolongo等人[3]

利用環氧樹脂黏著劑接合鋁片製成搭接試片，以不同粗糙度的金鋼砂紙研
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磨鋁片表面，探討不同表面粗糙度對其黏著剪力強度的影響，結果顯示，

粗糙度為3μm時，有最大的剪力強度；當粗糙度大於3μm，其剪力強度幾乎

保持一個定值，強度並未隨粗糙度提升而增強，此現象是由於金屬表面的

尖峰密度(density of summits)在粗糙度大於3μm後有明顯的上升，尖峰與尖

峰之間的距離縮小，因此在製作試片的過程中，氣泡容易殘留在黏著劑與

鋁片之間，影響結構的強度。Jiang等人[4]探討矽玻璃與PAA樹脂接合面粗

糙度對其剪力強度的影響，研究發現當矽玻璃之表面粗糙度範圍在

40nm-60nm，有最高的剪力強度，相較於平滑接合面，其剪力強度提升了

369%。除此之外，Jiang等人的研究亦發現接觸面積的多寡對於剪力強度並

無明顯的影響，影響較劇的是黏著物與黏著劑之間的互鎖效應，黏著物表

面尖峰的坡度越陡峭，其黏著接合強度越高。Borsellino等人[5]以鋁搭配四

種不同黏著劑，包含兩種不同的聚酯樹脂(polyester resin)、乙烯酯樹脂

(vinylester resin)以及環氧樹脂(epoxy)製成單邊搭接試片，探討不同黏著劑

其接合面粗糙度對結構剪力強度的影響，結果顯示，不同黏著劑其粗糙度

對剪力強度的影響不盡相同，但是皆存在一個最佳的表面粗糙度，使得結

構有最佳的剪力強度。由以上的文獻可以發現，藉由改變接合面粗糙度可

有效的改善黏著接合的強度，但是其最佳的粗糙度會隨所選用的材料不同

而有所差異。除了利用實驗的方式探討接合面粗糙度對黏著接合強度的影

響外，Rottler與Robbins[6]利用分子動力學模擬，將接合面分為平滑及粗糙
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表面兩種，探討接合面幾何形態對黏著接合強度的影響，研究結果顯示，

若破壞模式為接合面破壞，受力模式為拉力時，粗糙接合面的強度會略低

於平滑接合面的強度；受力模式為剪力時，在粗糙接合面會有較佳的強度，

並且能夠有效避免接合面滑動的產生。 

    黏著接合結構接合面的形態除了以黏著物的表面粗糙度分類外，Silva

等人[7]在黏著物的接合表面刻上不同角度的刻痕，比較其刻痕角度對強度

的影響。若以脆性材料做為黏著劑，除刻痕角度為 0°的試片強度無增加外，

其餘不同刻痕角度皆可增加結構的強度，其中又以 45°交叉刻痕及 90°交叉

刻痕強度提升最為明顯。由於無刻痕的接合面其破壞模式為接合面破壞，

而有刻痕的接合面會使得其破壞模式轉為混合破壞，因此能夠提升黏著接

合強度。而以延性材料做為黏著劑，由於其破壞模式接近黏著劑破壞，因

此刻痕方向對強度較無明顯的影響。 

    由研究發現黏著劑的厚度對於黏著接合強度亦有所影響[8-18]，Objois

等人[8]以環氧樹脂黏著低碳鋼製成斜接(scarf joint)試片，探討黏著劑厚度對

黏著接合強度的影響，結果顯示，當厚度介於 0.1mm 至 1mm 之間，黏著接

合強度會隨厚度降低而增加。Silva 等人[9,10]以搭接試片進行黏著接合強度

試驗，結果顯示黏著劑的厚度越小，其黏著接合剪力強度越高。 

    Arenas等人[11]以丙烯酸黏著劑接合鋁片製成單邊搭接試片，探討黏著

劑厚度對結構剪力強度的影響，研究結果顯示，當黏著劑厚度在
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0.4mm-0.8mm之間，結構的破壞模式為黏著劑破壞，當黏著劑厚度增加其

剪力強度會隨之下降；當黏著劑厚度小於0.4mm，其破壞模式會轉為接合面

破壞，厚度對其強度影響則較不明顯。Banea與Silva[12]藉由單邊搭接試驗

探討聚胺甲酸酯(PU)及矽氧橡膠(silicone rubber)兩種不同黏著劑對強度的

影響，其研究結果顯示，以聚胺甲酸酯作為黏著劑，無論厚度為何，破壞

模式皆為黏著劑破壞，增加黏著劑厚度其黏著強度會隨之下降；但是在矽

氧橡膠作為黏著劑的試驗中，黏著劑厚度為1mm的強度卻高於0.5mm，黏著

劑厚度為0.5mm的試片，其破壞模式以接合面破壞為主，而厚度為1mm的試

片破壞模式則是以黏著劑破壞為主。Taib等人[13]的研究發現黏著劑厚度較

薄時，其破壞模式為混合破壞，因此結構的破壞強度較高，反之當黏著劑

厚度較厚，其破壞模式為單純的接合面破壞，破壞強度較低。由文獻[11-13]

可以發現，黏著劑厚度會影響黏著接合的破壞模式，造成黏著接合強度亦

會有所不同。 

    除了以實驗的方式探討黏著劑厚度對黏著接合強度的影響外，Gleich

等人[14]以有限元素法分析黏著接合結構中黏著劑與黏著物介面間的應力

分佈，借此探討黏著劑厚度對結構破壞負荷的影響。結果顯示，當黏著劑

厚度大於0.3mm時，黏著劑與黏著物介面間的最大應力會隨黏著劑厚度增加

而隨之上升，作者認為此介面應力分佈為影響結構破壞負荷的重要因素。

Kahraman等人[15]以環氧樹脂黏著劑接合鋁片製成搭接試片，結合了實驗與
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有限元素分析，探討黏著劑厚度對結構強度的影響，結果顯示黏著劑厚度

增加，其結構的剪力強度會隨之下降。Davies等人[16]分別給定黏著接合三

種不同方向的負載，包含拉伸負載、剪力負載及拉伸/剪力負載，研究結果

發現，無論何種方向的負載，其強度皆會隨黏著劑的厚度減少而增加，此

外，由有限元素分析的結果可以發現，黏著劑厚度越厚，其邊界的應力越

高，使得強度降低。而Burst等人[17]亦利用實驗與有限元素分析探討黏著接

合強度，實驗部份的結果顯示，當黏著劑厚度增加，其拉伸強度會隨之降

低，而有限元素分析的結果顯示，當黏著劑厚度增加，其沿厚度方向的拉

伸應力分佈越不均勻，使得黏著接合強度亦隨之下降。另外，Burst等人的

研究亦探討了黏著劑厚度對剪力強度的影響，結果顯示厚度對於剪力強度

的影響較不明顯。除此之外，Adnan及Sun[18]藉由分子動力學模擬發現隨著

黏著劑的厚度增加，其破壞強度會隨之下降，主要原因為密度的影響。由

於黏著劑與黏著物之間凡得瓦力的作用，使得靠近黏著物表面的黏著劑密

度相較於核心區域來的高，密度較高的區域為「凡得瓦力影響區」，而高密

度區域可以阻止黏著劑孔洞的擴張，當黏著劑厚度增加時，其凡得瓦力影

響區占整體黏著劑的比例會降低，使得黏著接合強度亦隨之下降。Awasthi

等人[19]利用分子動力學探討碳板與PE分子介面間的現象，藉由移動碳板得

知結構的強度，結果發現破壞的位置皆位在PE分子中，且PE的厚度越厚，

結構的強度會下降，但是當PE的厚度大於某一個臨界值，結構的強度就與
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PE的厚度無關，不會隨厚度增加而下降。 

    除了黏著接合強度外，黏著接合的破壞模式也是許多學者研究的重

點。Adnan 及 Sun[18]以分子動力學模擬，藉由改變黏著物與黏著劑兩者間

的凡得瓦勢能參數，模擬不同介面接著強度對破壞模式的影響。當黏著物

與黏著劑之間的接著強度較弱時，破壞的位置大多位在接合面上，屬於接

合面破壞；反之，當兩者接著強度較高時，破壞的位置大多在黏著劑上，

屬黏著劑破壞。Kulmi 及 Basu[20]的研究發現黏著劑分子鏈的長度也會對於

黏著接合破壞模式有所影響，當黏著劑分子鏈較長時，由於不同分子鏈之

間的糾結程度較高，黏著劑本身不容易發生破壞，因此破壞模式為接合面

破壞；當分子鏈較短時，破壞的模式則轉為混合型破壞，在結構完全破壞

前，靠近接合面的黏著劑會有纖維化的現象。 

 

1.2 研究目標及方法 

    本研究主要目的為藉由分子動力學模擬，探討奈米尺度下黏著接合

(adhesive joint)其接合面表面粗糙度、黏著劑與黏著物的接著強度及黏著劑

厚度對黏著接合強度的影響，模擬所使用的黏著物為金屬板，黏著劑則為

聚乙烯(polyethylene, PE)。 

    研究方法與步驟將在第二章詳述，第二章分為兩個部份，第一部分將

介紹分子動力學的基本理論，對分子動力學的計算方法做一個簡單的說

明，包含勢能函數、截斷半徑、運動方程式、周期性邊界條件及系綜等；
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第二部份為黏著接合的分子動力學模擬，介紹本研究分子動力學模擬所選

用的勢能函數、建構模型方式、計算結構強度的方法以及定義破壞模式。

第三章討論黏著接合受拉伸負載，其接合面粗糙度、接著強度及黏著劑厚

度對黏著接合拉伸強度及破壞模式的影響。第四章討論黏著接合受剪力負

載，其接合面粗糙度及黏著劑厚度對黏著接合剪力強度及破壞模式的影

響。第五章將歸納出本論文模擬分析的結論。 
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第二章 研究方法與步驟 

 

2.1 分子動力學模擬 

    分子動力學 (Molecular dynamics, MD)理論於 1950 年由 Irving 與

Kirkwood[21]提出，其主要目的是建立一個系統，以微觀的角度來模擬分子

間的物理現象，利用統計力學的方式計算分子間的作用力，接著藉由運動

方程式即可得到分子的位置、速度，求得相對應的物理性質及其動態的特

性。 

 

2.1.1 勢能函數與截斷半徑 

    分子動力學模擬主要是藉由勢能函數(potential function)來計算分子間

的作用力，一旦勢能函數決定後，便可透過計算得到各種力學性質，正因

如此，勢能函數的選取對於模擬的結果有顯著的影響。勢能函數一般分為

二體勢能與多體勢能兩種，二體勢能函數僅考慮兩原子之間的交互作用，

並且符合疊加原理，計算方式較為簡易，舉例來說，當我們計算 A 原子與

B 原子之間的交互作用時，僅需依據兩顆原子之間的距離進行計算，與周

圍其他原子的分佈無關；而多體勢能函數除了考慮兩原子間的交互作用

外，亦考慮了兩原子與其餘原子間的交互作用。 
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    常見的二體勢能函數有兩種型式，其一為 Lannard-Jones 勢能函數[22]，

包含排斥力及吸引力兩項，形式如(2.1.1)式所示， 
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其中，ε 與σ 分別為結合能量和平衡距離，rij為 i原子與 j原子之間的距離。 

    第二種常見的二體勢能為 Morse 勢能函數[23,24]，其形式如下： 

 

                 ]2[)( )()(2 oijoij rrrr
ij eeDrU −−−− −= αα  (2.1.2) 

 

其中，D為內聚能(cohesion energy)，r0與α分別為平衡距離和彈性模數，而

rij為 i原子與 j原子之間的距離。 

    一般來說，選定適當的勢能函數及給定初始條件後，即可進行分子動

力模擬，但若不引進截斷半徑(cutoff distance)的概念，其整體系統的運算量

會相當可觀。舉例來說，若一個包含 N 顆原子的系統，選定二體勢能進行

模擬，每一個時間步階其原子間的勢能計算次數為
2

)1( −NN
次。圖 2.1 為一

個二體勢能函數其能量與兩顆原子間距離的關係圖，由圖可知，當兩原子

間的距離大於某一個特定距離，其分子之間的能量趨近於零，因此在分子

動力學模擬中，通常會定義一個截斷半徑 rc，如圖 2.2。當兩顆原子之間的
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距離大於截斷半徑時，其分子間的作用力可視為零，不去做任何的計算，

如此一來不但可以大幅減少計算量且對於模擬結果並不會有影響，藉此提

高模擬效率，達到節省計算時間的目的。 

    而在分子動力模擬中，常見的截斷半徑方法有以下三種：(1) Verlet 表

列法[25]，(2) Cell link 表列法[25]，(3) Verlet 表列法結合 Cell link表列法[26]。 

(1)Verlet 表列法 

Verlet 表列法是在特定的時間步階更新每一顆原子與系統內其他原子之

間的距離關係，以原子 i為圓心，將截斷半徑 rc額外加上一個Δrc做為表

列半徑(rc+Δrc)，如圖 2.3 所示，在特定的時間步階內僅需針對原子 i 與

表列半徑內的原子進行距離計算，判斷其原子距離是否在截斷半徑之

內。因此使用 Verlet 表列法並不需要在每一個時間步階對整個系統內的

原子距離進行計算，僅需針對在表列半徑(rc+Δrc)內的原子進行運算，如

此一來便可大幅減少計算量。值得注意的是，Δrc的選取不可過小，否則

在特定的時間步階內可能會有原本不在表列半徑內原子進入截斷半徑 rc

的區域，影響計算的結果；若選取的Δrc過大，會使得表列半徑內的原子

數增加，不但對結果無任何幫助，更大幅提高計算量。 

(2) Cell link 表列法 

Cell link 表列法與 Verlet 表列法雷同，亦是在特定的時間步階更新每一顆

原子與系統內其他原子之間的關係，只是其表列的方式不同，Cell link
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表列法是將模擬室分割為 M 個區塊(cell)，以各原子所屬的區塊做為判斷

依據，判斷其鄰近區塊為何，並對區塊內的原子進行計算。圖 2.4 為一

個二維的 Cell link 表列法示意圖，如欲計算編號 5 區塊內 i 原子的作用

力時，僅需對其本身所屬的區塊 5 及其周圍鄰近八個區塊內的原子進行

計算。 

(3) Verlet 表列法結合 Cell link 表列法 

由以上的敘述可知，Verlet 表列法僅需對其表列半徑內的原子進行計算，

判斷其是否在截斷半徑內；而 Cell link 表列法可用較少的計算量，得知

原子所在位置，因此結合兩種方法的優點，能夠有最佳的計算效率。 

 

2.1.2 運動方程式 

    選定分子動力學模擬中的勢能函數後，首先將勢能函數進行微分求得

分子間的作用力，如(2.1.3)式所示， 

 

r
rUrF

∂
∂

−=
)()(  (2.1.3) 

 

其中 U(r)為勢能函數，F(r)為分子間作用力。接著利用牛頓運動方程式計算

出原子的位置、速度等物理量，接著利用 Verlet leapfrog scheme[27]，求得

下一個時間步階原子的速度及位置，再由新的原子位置求得分子間的作用

力，如此不斷循環直到模擬結束。 
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    Verlet leapfrog scheme 是以時間為 )
2

( tt Δ
− 的速度求得一個時間步階Δt

後 )
2

( tt Δ
+ 時的速度，如(2.1.4)式所示，接著藉由新速度求得原子的新位置，

如(2.1.5)式所示。 
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                  )
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+⋅Δ+=Δ+ vvv  (2.1.5) 

 

其中 v為速度，t為時間，Δt為時間步階，m為原子質量，f為原子所受的

力。為了減少計算時所產生的誤差，所以採用 )
2

( tt Δ
− 及 )

2
( tt Δ

+ 進行計算，

最後將上述兩個時間點的速度進行平均，即可求得時間 t下的原子速度，如

(2.1.6)式所示。 
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2.1.3 週期性邊界條件 

    由於分子動力學模擬是探討原子尺度下各種微觀的物理現象，若要模

擬系統的真實尺寸，其所包含的原子數量是相當可觀的，如欲模擬真實尺

寸的所有原子，對於現今的電腦來說是十分困難的。因此在分子動力學模
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擬中通常僅選取具代表性的單位晶胞(unit cell)來進行模擬，藉由單位晶胞

周期性的重複排列，達到與真實系統相近的結果，此方法稱為周期性邊界

條件(periodic boundary condition)[28]。 

    分子動力學模擬中，真實模擬的單位晶胞稱為主胞室(primary cell)，在

二維的情形下，周圍包含了八個映像胞室(image cell)，圖 2.5 中編號為 5 的

即為主胞室，其餘八個則是映像胞室；而在三維的情形下則包含了二十六

個映像胞室。當考慮周期性邊界條件時，在計算原子間的作用力時，除了

計算主胞室內原子間的作用力外，主胞室與映像胞室內的原子間的作用力

必須一併計算，為了避免在計算作用力時產生錯誤，必須找到主胞室與映

像胞室內原子之間的最小作用距離進行計算，此即最小映像法則(minimum 

image criterion)[22]。以圖 2.5 中的系統來說，主胞室內的 j 原子與 k 原子之

間的距離已大於截斷半徑，依據截斷半徑的原則，兩者間的作用力應不需

計算，但由於周期性邊界條件，主胞室內的 j 原子與其中一個映像胞室內的

k 原子距離小於截斷半徑，因此兩者間的作用力必須納入計算。 

 

2.1.4 系綜(Ensemble)之選擇 

    分子動力學模擬中，可做為控制條件的包含原子數目、體積、能量、

溫度及壓力，依據控制條件的不同，可分為三種系綜，分別為 NVE、NVT

及 NPT 三種[29]。在 NVE 系綜中，系統內的原子數目、體積為定值，藉由
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能量守恆調節系統總能量，使能量維持定值。NVT 為固定系統內的原子數

目、體積並進行溫度的調節，使系統溫度達到給定的初始值。NPT 為固定

系統內的原子數目，並進行壓力及溫度的調節，使其三方向之平均壓力及

溫度接近設定的初始值。不同的系綜其代表的物理意義亦不同，因此系綜

的選擇在分子動力模擬中扮演了很重要的角色。 

 

2.2 黏著接合分子動力學模擬 

考慮兩片金屬板以聚乙烯(PE)膠合而成的黏著接合，單位晶胞(unit cell)

的幾何結構如圖 2.6 所示，黏著物為金屬板，而黏著劑為聚乙烯。其中，聚

乙烯的單體結構為－CH2－，如圖 2.7 所示，本文使用聯合原子(united 

atom)[30]來進行模擬，將一個聚乙烯單體視為一顆聯合原子，如此一來可

減少模擬室中的總原子數，並大幅降低分子動力學模擬所需的計算時間。

此外，每一條聚乙烯分子鏈是由 100 個聚乙烯單體組成。 

 

2.2.1 勢能函數 

在分子動力學模擬中，分子間的作用力是藉由勢能函數來描述，而勢

能函數主要可分為鍵結能 (bonded potential) 及非鍵結能 (non-bonded 

potential)，如(2.2.1)式 

 

                bondednonbondedtotal UUU −+=  (2.2.1) 
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本文選用 Dreiding 勢能函數[31]來描述 PE 分子間的作用力，PE 總能可表示

為 

 

              vdWtorsionanglestretchPE UUUUU +++=  (2.2.2) 

 

其中 Ustretch表示延展鍵結勢能，Uangle表示角度鍵結勢能，Utorsion表示扭轉鍵

結勢能，UvdW表示凡得瓦勢能，而 PE 分子的鍵結能如圖 2.8 所示，包含以

下三種: 

(1) 延展鍵結勢能(stretch bond)：由於相鄰兩顆原子距離的變化所產生的能

量，可表示為 

 

                       2
0 )(

2
1 rrkU rstretch −=  (2.2.3) 

 

其中 kr=700kcal/mol 為能量參數，r0=1.53Å 為兩顆原子的平衡距離[31]。 

(2) 角度鍵結勢能(angle bond)：由於相鄰三顆原子的角度變化所產生的能

量，可表示為 

 

                   2
0 )cos(cos

2
1 θθθ −= kUangle  (2.2.4) 

 

其中 kθ=112.5kcal/mol 為能量參數，θ0=109.471°為三顆原子的平衡角度
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[31]。 

(3) 扭轉鍵結勢能(torsion bond)：相鄰四顆原子所形成的兩個平面，由於兩

平面夾角變化所產生的能量，可表示為 

 

                     )]cos(1[ φφ mkUtorsion +=  (2.2.5) 

 

其中 kφ =1.0kcal/mol 為能量參數，m=3[31]。 

    除了鍵結能之外，PE 分子間的非鍵結能則是屬於凡得瓦力(van der 

Waals force)，採用的是 Lannard-Jones(L-J)勢能[22] 

 

                
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢

⎣

⎡

⎟
⎟
⎠

⎞
⎜
⎜
⎝

⎛
−⎟

⎟
⎠

⎞
⎜
⎜
⎝

⎛
=

612
04

ij

PE

ij

PE
PEvdW rr
uU σσ  (2.2.6) 

 

(2.2.6)式中，rij為兩顆非鍵結原子之間的距離， 0
PEu 與σPE分別為 PE 分子與

PE 分子間的結合能量與平衡距離。在 PE 的聯合原子(－CH2－)間， 0
PEu 、σPE

分別為 0.113kcal/mol 與 4.280Å[31]。另外，在本文中的凡得瓦勢能截斷半

徑均為 10Å，當兩原子的距離大於截斷半徑，凡得瓦勢能視為零。 

    本文所使用的金屬板為一面心立方堆積(FCC)的結構，而金屬間的凡得

瓦力亦是由 L-J 勢能來表示，如(2.2.7)式， 
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uU σσ  (2.2.7) 

 

其中 0
metalu 與σmetal 分別為金屬原子與金屬原子之間的結合能量與平衡距

離，其值為 0.167kcal/mol 與 2.315Å[18]。一般來說，在黏著接合中，黏著

物強度往往比黏著劑高出許多，因此在本分子動力學模擬中，假設黏著物

本身不會產生破壞，將金屬視為一個「凍結」(Frozen) [32]的狀態，不考慮

金屬原子之間的作用力，僅計算金屬與 PE 間的凡得瓦力，以達到簡化模型

的目的，其凡得瓦勢能函數為 
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⎥
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mpvdW rr
uU
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 (2.2.8) 

 

其中 0
mpu 與σmp分別為金屬原子與 PE 分子之間的結合能量與平衡距離，其值

則可利用結合法則(combination rule)[25]計算得之，計算方法如(2.2.9)與

(2.2.10)所示， 

 

                    000
PEmetalmp uuu ×=  (2.2.9) 

 

                     
2

)( PEmetal
mp

σσσ +
=  (2.2.10) 
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0
metalu 與σmetal 分別為金屬原子間的結合能量與平衡距離， 0

PEu 與σPE 分別為

PE 分子間的結合能量與平衡距離。藉由結合法則可計算出金屬與 PE 分子

間的結合能量及平衡距離分別為 0
mpu =0.137kcal/mol 與σmp=3.298Å。 

 

2.2.2 分子模型之建構 

    本研究使用 DL-POLY[32]軟體來進行黏著接合強度的模擬分析。在模

擬的過程中，考慮 x、y 方向周期性邊界，將此黏著接合視為一個無限大的

平板。為了探討不同粗糙度的金屬接合面對於黏著接合強度的影響，故將

金屬接合面分為兩大類，其一為平滑接合面，其二為粗糙接合面，如圖 2.9

所示。假設接合面的粗糙度為一個正弦函數的形式，任意一個黏著接合的

x-z 截面，其金屬與 PE 之間接合面沿 x 軸的變化可表示為 w函數，如方程

式(2.2.11) 

 

                          )sin(0 λ
π xAw =  (2.2.11) 

 

其中 A0與λ分別為振幅及半波長，當λ為無窮大時，金屬接合面為一個平滑

表面。考慮三種不同粗糙度的金屬接合面，其粗糙度 R 的定義如(2.2.12)式， 

 

                             
λ

0AR =  (2.2.12) 

 

其中 A0 及 λ為(2.2.11)式中的振幅及半波長，本論文中 A0皆等於 4.86Å，而 
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λ 分別為∞、24.3Å 及 12.15Å，因此接合面粗糙度 R 可分為 0、0.2 及 0.4

三種，R 值越大即代表其金屬表面越粗糙。 

    除了三種不同的粗糙度之外，本研究亦探討黏著劑厚度對黏著接合強

度的影響。在分子動力模型中，只要維持模擬室的 x、y 方向邊長一致，其

黏著劑的厚度即與黏著劑的分子鏈數量成比例關係，因此，我們放置了不

同數量的 PE 分子鏈至模型中，分別為 25、33 及 50 條，其相對應的黏著劑

厚度約為 3nm、4nm 及 6nm。 

    圖 2.10 為建立一個平衡狀態的黏著接合模擬流程圖，為了得到一個 PE

分子均勻分布在兩片金屬板之間的黏著接合結構，首先建立一個 x、y、z

三邊長為 48.6Å、48.6Å 與 1000Å 的模擬室，將兩片金屬板分別放置在模擬

室 z 軸的上下兩端，並將所有的 PE 分子置於兩片金屬板之間，如圖 2.11

所示。接著在高溫 1000K 下移動兩金屬板，使得兩片金屬逐漸靠近，藉由

金屬與 PE 分子之間的凡得瓦作用力，將直鏈狀的 PE 分子鏈壓縮混合至適

當的密度，得到一個初步的結構。 

    由於前一個步驟為了能夠將直鏈狀的 PE 分子放入模擬室中，我們給定

模擬室的 z 軸邊長為 1000Å，但在經過壓縮後，其 PE 分子已被壓縮至一個

適當的大小，因此在得到了一個初步的黏著接合結構後，我們先將 z 方向

的模擬室邊長調整至一個適當的大小。另外，為了避免結構內的 PE 分子出

現層狀排列的情形，而非均勻分布在兩片金屬板之間，我們在 NVT 系綜下，
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將溫度定為 1000K 持續 400ps，接著將溫度降至 600K 持續 400ps。在高溫

下進行平衡是為了提供 PE 分子足夠的動能，使得 PE 分子能夠均勻分布在

兩片金屬板之間。最後在 NPT 系綜下，我們將壓力設定為 0，並同時進行

一連串降溫的動作，其溫度依序設定為 300K、100K、50K 及 0K，分別持

續 400ps 進行平衡。完成以上步驟後，即可得到一個溫度為 0K 的平衡結構，

且結構有最小的初始應力。由於最終的模擬室尺寸會隨粗糙度、黏著劑厚

度及金屬與 PE 之間的接著強度等的影響而有所不同，其 x 及 y 方向邊長介

於 47Å 與 50Å 之間，而 z 方向邊長則因所含的黏著劑分子鏈數量不同而有

所改變，其 z 方向邊長約如表 2.1 所示。值得注意的是，表中所列的邊長並

非實際黏著接合中金屬與 PE 的總長，由於在模擬的過程中，z 方向並未使

用周期性邊界條件，為了避面 z 方向出現期性邊界條件的效應，在模擬過

程中均會在模擬室的上下兩端加上一段真空的區域，使其上下兩端的原子

不會產生任何的交互作用，表中所列的 z 方向模擬室邊長即為包含此真空

區域的邊長。若單純只計算黏著劑的厚度，含 25 條 PE 分子鏈，其厚度約

為 3nm；含 33 條 PE 分子鏈，其厚度約為 4nm；含 50 條 PE 分子鏈，其厚

度約為 6nm。 

 

2.2.3 黏著接合強度模擬 

    為了瞭解黏著接合強度及其破壞模式，黏著接合皆會給定兩種不同模
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式的負載，包含拉伸負載及剪力負載，如圖 2.12 及 2.13 所示。當金屬與 PE

之間為平滑接合面時，其橫向(x 方向)及縱向(y 方向)剪力負載的物理意義相

同，因此本論文僅針對橫向的剪力負載進行模擬。而當接合面為粗糙表面

時，其橫向及縱向剪力負載的物理意義即有所不同，因此當接合面為粗糙

表面時，將分別針對橫向及縱向兩個方向的剪力負載進行模擬，如圖 2.14

及 2.15 所示。負載給定的方式是在 NVT 系綜下設定溫度為 0K，每 10000

個步階中的第一步藉由移動兩片金屬板，達到目標應變 0.1%，而其餘的 9999

個步階進行平衡，使得 PE 分子能夠有足夠的時間進行位置的調整，達到結

構最穩定的狀態。每一個時間步階為 0.0005ps，總應變為 40%，而應變僅

由黏著劑的長度變化進行計算，其定義方式如下， 

 

                          
0

0
L
LL −

=ε  (2.2.13) 

 

                            
0L
wΔ

=γ  (2.2.14) 

 

其中，ε、γ 分別為正向應變及剪應變，L0為未給定負載時 z 方向 PE 的原始

長度，L為變形後 z 方向 PE 長度，若接合面為粗糙表面，其 z 方向 PE 長

度即為上下兩片金屬板內側，z 方向的垂直距離，Δw 為給定橫向或縱向負

載後 x 或 y 方向金屬之位移量，如圖 2.12 及 2.13 所示。另外，在本文中的
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應力-應變圖皆為記錄每 10000 個時間步階中最後一步穩定平衡後的結果。 

    至於應力則是採用 virial stress [18]，計算模擬室內所有分子的平均應

力，其應力的計算方式如下： 

 

             ∑ ∑ ⎟
⎟
⎠

⎞
⎜
⎜
⎝

⎛
+−=

≠α αβ

αβαβααασ jijiij rFvvM
V 2

11  (2.2.15) 

 

其中α、β包含系統內的所有分子，σij為系統模擬室的應力張量，V 為系統

模擬室體積，Mα為第α顆原子質量， α
iv 為第α顆原子 i方向原子速度， α

jv 為

第α顆原子 j方向原子速度， αβ
iF 為α與β原子間 i方向的作用力， αβ

jr 為α與

β原子間 j方向的距離。(2.2.15)式刮號中的第一項為動能項，第二項為原子

間距離改變所造成的能量，若模擬的溫度為0Κ，則可將(2.2.15)式中的動能

項忽略，改寫為(2.2.16)式， 

 

                   ∑ ∑ ⎟
⎟
⎠

⎞
⎜
⎜
⎝

⎛
−=

≠α αβ

αβαβσ jiij rF
V 2

11  (2.2.16) 

 

另外，在本文中體積 V的定義如下 

 

                          tLLV yx=  (2.2.17) 

 

其中 Lx及 Ly分別為模擬室 x 與 y 方向的邊長，t為黏著劑 PE 在 z 方向的厚
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度，若接合面為粗糙表面，其厚度即為上下兩片金屬板內側，z 方向的垂直

距離。值得注意的是，在拉伸負載的情形下，t是會隨應變不同而有所變化，

因此體積 V 必須隨時間做比例的調整；而在剪力負載下，其黏著劑的體積

並不會隨應變而有所變化，黏著劑的體積為一個定值。 

 

2.2.4 破壞模式 

    黏著接合破壞模式主要可分為四類[33]：第一類為黏著劑破壞(cohesive 

failure)，此模式破壞的位置在黏著劑中心，當黏著物分離時，兩片黏著物

表面皆完全被黏著劑覆蓋，如圖 2.16(a)所示。第二類為接合面破壞(adhesive 

failure)，主要破壞的位置為黏著物與黏著劑兩者之間的介面，黏著劑完全

從黏著物上剝離，如圖 2.16(b)所示。第三類為黏著物破壞(adherend failure)，

其破壞位置為黏著物本身的破壞，如圖 2.16(c)所示。破壞模式除了單純的

以上三種破壞之外，混合型的破壞亦常發生，第四類破壞模式即為混合破

壞，當結構發生破壞時，部份黏著劑仍殘留在黏著物的表面。 
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第三章 黏著接合拉伸強度及其破壞模式 

 

    本章將以分子動力學模擬的方法，探討不同接合面的粗糙度、黏著劑

與黏著物之間的接著強度及黏著劑厚度對黏著接合拉伸強度的影響，並觀

察黏著接合在不同應變下的變形圖，探討其破壞的機制及破壞模式。在拉

伸負載下，本文將應力-應變關係圖中的最大應力值視為黏著接合拉伸強

度，如圖 3.1 中標示的位置，並且觀察黏著接合的破壞模式。在 3.1 節中，

將針對黏著劑厚度為 4nm 的黏著接合，探討不同接合面粗糙度對黏著接合

拉伸強度及破壞模式的影響。在 3.2 節中，將藉由改變黏著劑與黏著物之間

的凡得瓦作用力強度 mpu ，探討黏著劑與黏著物間的接著強度對黏著接合拉

伸強度及破壞模式的影響。而在 3.3 節中，將探討不同粗糙度，其黏著劑厚

度對黏著接合拉伸強度的影響。 

 

3.1 接合面粗糙度對拉伸強度及破壞模式的影響  

    本節將探討黏著劑厚度為 4nm 且黏著劑與黏著物之間的接著強度 mpu

為 00.1 mpu ，其接合面粗糙度對黏著接合拉伸強度的影響。結果如表 3.1 及圖

3.2 所示，平滑接合面(R=0)有最大的拉伸強度，而粗糙接合面會降低黏著

接合拉伸強度，此結果與 Rottler 及 Robbins[6]的結果相同，即當受力模式

為拉力時，粗糙接合面的強度會低於平滑接合面的強度。 
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    為了探討黏著接合在不同接合面粗糙度的破壞機制及破壞模式，我們

將觀察在拉伸過程中不同應變下 x-z 平面的變形圖，而其相對應的應力-應

變關係如圖 3.3 所示。圖 3.4 為平滑接合面在不同應變下的變形圖，其中圖

3.4(a)為應變等於零的初始結構；圖 3.4(b)應變為 10.1%，此時應力出現最大

值且結構尚未出現任何的破壞；圖 3.4(c)應變為 12%，此應變已超過應力出

現最大值時的應變，由圖可以觀察到，部分的 PE 分子已與上層金屬板分

離；當應變到達 40%時，上層金屬板已經與黏著劑完全分離，如圖 3.4(d)

所示。 

    而圖 3.5(a)至(d)為接合面粗糙度 R=0.2 的黏著接合受拉伸負載後，應變

分別為 0%、8.6%、12%及 40%的變形圖，其中圖 3.5(b)為應力出現最大值

時相對應的變形圖，此時結構並未出現任何的破壞；由圖 3.5(c)可以發現部

份 PE 分子已與下層金屬板的波峰分離，此時的應變值略高於最大應力值相

對應之應變；當應變到達 40%時，下層金屬已經幾乎脫離黏著劑，如圖 3.5(d)

所示。  

    圖 3.6 為接合面粗糙度 R=0.4 的黏著接合在不同應變下的變形圖，其中

應變 10.4%為應力最大值相對應的應變；而由圖 3.6(c)可以發現，在應變為

14%時，上層金屬波峰周圍的 PE 分子已經與金屬分離，兩者間的間隙有顯

著的增加，但是金屬波谷凹槽中的 PE 分子仍與金屬有良好的接合；當應變

持續增加，金屬與 PE 之間的間隙會持續擴張，最後應變到達 40%時，如圖
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3.6(d)所示，上層金屬與 PE 分子已經幾乎完全分離，僅在金屬波谷的周圍

有些許的 PE 分子殘留。由圖 3.4 至 3.6 的變形圖顯示，平滑金屬表面及低

粗糙度接合面(R=0.2)，其破壞模式均屬於接合面破壞；而當接合面粗糙度

R=0.4 時，即使應變到達 40%，仍有部分 PE 分子殘留在金屬表面，因此將

其歸類為混合破壞模式，但是接合面破壞佔絕大部分。 

    觀察黏著接合在拉伸過程的變形圖，可以發現當金屬為粗糙表面時，

其金屬與 PE 最先產生分離的位置皆在靠近金屬波峰的區域，即為圖 3.7 中

圈起之部分，隨著應變的增加，破壞面才逐漸由金屬波峰周圍向外擴散。

為了探討粗糙表面對其破壞機制的影響，我們利用有限元素軟體 ANSYS 進

行有限元素模擬分析，選用八節點的平面元素 PLANE82 建立有限元素網

格，該元素每個節點有 x、y 兩個方向的自由度，其模型的幾何及邊界條件

如圖 3.8 所示。首先，將結構上下兩側線上的節點進行連節，使其在同一條

線上的節點 y 方向位移一致，並且設定結構 x 方向周期性邊界條件，使得

邊界條件能夠與分子動力學模型相符。接著在結構的上下兩邊施加一個 y

方向的正向拉應力 P，以平面應變(Plane strain)進行模擬分析，選用鋁做為

黏著物，PE 做為黏著劑，相關材料性質列於表 3.2[34]。 

    有限元素的分析結果如圖 3.9 及圖 3.10 所示，圖中顯示的是 y 方向的

應力(σyy)分佈，由圖可以發現黏著劑在黏著物的波峰周圍會有一個明顯的

應力集中區域，即為圖中標示 A 之區域。而在黏著物波谷的周圍，其黏著
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劑的應力相對較低，如圖中標示 B 之位置。此應力集中的現象使得粗糙接

合面的拉伸強度低於平滑接合面的拉伸強度。為了比較不同接合面粗糙

度，其應力集中的程度，我們將應力最大值除以施加的外力 P，以此比值做

為判斷其應力集中程度的標準。當黏著物與黏著劑的接合面為平滑接合面

時，其比值為 1；當接合面粗糙度 R=0.2 時，其比值為 1.15；而當接合面粗

糙度 R=0.4 時，比值為 1.36。因此，當黏著物與黏著劑之間為平滑接合面

時，並不會有應力集中的現象；而黏著物與黏著劑之間的接合表面越粗糙，

其應力集中的現象越明顯，應會連帶降低接合面的拉伸破壞強度。但是，

在圖3.2分子動力學模擬的結果中，粗糙度R=0.4的拉伸強度卻略高於R=0.2

的拉伸強度，此結果是由於在 R=0.4 的模型中，其金屬表面波峰與波峰的

距離較短，約等於兩倍的截斷半徑，若以金屬波峰的原子為圓心，截斷半

徑 rc為半徑畫一個圓，可以發現在金屬波谷凹槽內的 PE 分子幾乎都在金屬

凡得瓦作用力的影響範圍內。雖然其金屬波峰周圍的 PE 分子應力集中程度

較高，但是當金屬波峰與其周圍的 PE 分子逐漸開始分離時，由於在金屬波

谷凹槽內的 PE 分子與金屬間的凡得瓦作用力，使得部分 PE 分子能夠留在

金屬的波谷之中，由圖 3.6 可以發現，即使應變到達 40%，仍然有些許的

PE 分子殘留在金屬的波谷之中，並非單純的接合面破壞。反之在接合面粗

糙度 R=0.2 分子結構中，其金屬波峰與波峰的距離較大，並非所有金屬波

谷凹槽內的 PE 分子皆在金屬凡得瓦力的影響範圍內，因此，接合面粗糙度
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R=0.4 的拉伸強度反而略高於 R=0.2 的黏著接合拉伸強度。 

    除了利用有限元素模擬，以應力集中的觀點來探討接合面粗糙度對黏

著接合破壞機制的影響外，我們亦利用有限元素模型以破壞力學應變能釋

放率的觀點，探討粗糙接合面破壞的機制。我們建立了三個裂紋位置不同

的有限元素模型，第一個模型的裂紋位於平滑接合面的上層金屬與黏著劑

之間，如圖 3.11(a)所示。另外兩種模型是以接合面粗糙度 R=0.2 的幾何為

基礎，其中一個裂紋位於上層金屬波峰與 PE 之間，另外一個模型的裂紋則

位於上層金屬波谷與 PE 之間，如圖 3.11(b)、(c)所示，三者的裂紋長度均

相同，約為 2.43Å。而其元素的選擇、材料性質、幾何尺寸及邊界條件均與

前述之有限元素模型相同，結構上下兩邊施加的 y 方向正向拉應力為

100MPa，網格如圖 3.12 所示，以平面應變進行模擬分析。接著利用節點力

與節點位移即可求得總應變能釋放率 GT，八節點元素總應變能釋放率計算

的方法如下[35] 

 

                       IIIT GGG +=  (3.1.1) 
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方程式(3.1.2)及(3.1.3)中，δa為元素邊長，p1~p4 為節點編號，而 p1 及 p1＇

分別表示裂紋之上下表面節點，如圖 3.13 所示。fx與 fy分別為 x 與 y 方向

的節點力，ux與 uy分別為 x 與 y 方向的節點位移。雖然在雙材料介面 GI、

GII並無一個定值，但是其總應變能釋放率 GT為一個定值[36]。當裂紋位於

平滑接合面的上層金屬與 PE 之間，總應變能釋放率 GT為 5.60× 10-4J/m2；

當裂紋位於粗糙接合面的上層金屬波峰與 PE 之間，總應變能釋放率 GT為

7.14 × 10-4J/m2；而當裂紋位於粗糙接合面的上層金屬波谷與 PE 之間，總應

變能釋放率 GT為 3.89 × 10-4J/m2。由此結果可以發現，裂紋位在金屬波峰與

PE 之間，其總應變能釋放率較高，裂紋較容易成長。 

 

3.2 接著強度 ump對拉伸強度及破壞模式的影響  

    為了瞭解黏著劑與黏著物之間的接著強度對黏著接合拉伸強度及破壞

模式的影響，我們藉由改變黏著劑與黏著物之間的凡得瓦作用力強度 mpu 來

達到改變兩者間接著強度的目的。本節將以 2.2.1 節中，利用結合法則所計

算出的 0
mpu 為基礎，給定 025.0 mpu 、 00.1 mpu 及 00.4 mpu 三種不同倍率，分別針對

三種不同接著強度 mpu 進行討論。 

    圖 3.14 為不同接著強度下，黏著劑厚度 4nm 之黏著接合拉伸強度，由

圖可以發現，當金屬與 PE 之間的接著強度為 025.0 mpu 時，其結構的拉伸強

度最低； 00.1 mpmp uu = 次之；而 00.4 mpmp uu = 有最佳的拉伸強度，其相對應的
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拉伸強度列於表 3.3。結果顯示，黏著接合拉伸強度會隨金屬與 PE 之間的

接著強度增加而隨之增加。 

    除了黏著接合拉伸強度以外，破壞模式亦是本節所要探討的重點，黏

著接合破壞模式可以藉由不同應變下的變形圖來進行判斷。圖3.15與圖3.16

分別為金屬與PE之間接著強度 mpu 等於 025.0 mpu 及 00.4 mpu 在不同應變下的變

形圖，而接著強度 00.1 mpmp uu = 的變形圖如圖 3.4 至 3.6 所示。由應變為 40%

的變形圖可以發現，接著強度為 025.0 mpu 與 00.1 mpu ，其結構破壞的位置均在

金屬與 PE 的接合面，以接合面破壞為主。而當接著強度為 00.4 mpu 時，其破

壞模式轉為黏著劑破壞。此結果顯示，當接合面接著強度為 00.4 mpu 時，其

接合面強度高於黏著劑本身的破壞強度，因此破壞模式才會由接合面破壞

轉為黏著劑破壞。 

    除了單純探討不同接著強度對黏著接合拉伸強度的影響外，我們亦將

針對不同的接著強度 mpu ，其表面粗糙度對拉伸強度的影響進行討論。首先

我們先對破壞模式以接合面破壞為主的兩種接著強度進行討論，其接著強

度分別為 025.0 mpu 及 00.1 mpu 。觀察圖 3.14 可以發現當接著強度為 025.0 mpu 及

00.1 mpu 時，其粗糙度對拉伸強度的影響有些許的不同。圖 3.14 中

025.0 mpmp uu = 的曲線顯示，接合面越粗糙，其黏著接合拉伸強度越低，而

在 00.1 mpmp uu = 的曲線中，反而粗糙度 R=0.4 的拉伸強度略高於 R=0.2。造

成此現象的原因是由於在 025.0 mpmp uu = 的模擬中，金屬與 PE 之間的接著強
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度較弱，一旦金屬與 PE 之間的凡得瓦作用力無法承受施加的外力，接合面

便會迅速分離，且分離的金屬表面無任何的 PE 分子殘留，如圖 3.15 所示，

因此接合面越粗糙，拉伸強度越低。而在 00.1 mpmp uu = 的模擬中，由於粗糙

度 R=0.4 的破壞模式為混合破壞，並非單純的接合面破壞，即使應變到達

40%，仍有部分 PE 分子殘留在金屬表面，如圖 3.6(d)所示，因此粗糙度 R=0.4

的拉伸強度大於 R=0.2。 

    除了接合面破壞模式之外，金屬與 PE 之間的接著強度 00.4 mpmp uu = ，

其黏著接合破壞模式會由接合面破壞轉為黏著劑破壞。由圖 3.14 接著強度

00.4 mpmp uu = 的曲線可以發現，當金屬與 PE 的接合面為平滑表面(R=0)或低

粗糙度表面(R=0.2)時，其拉伸強度並無太大的差異，但是當粗糙度 R=0.4

時，其拉伸強度便有明顯的下降，造成此現象的原因為黏著劑的分子密度

分佈產生變化。分子密度的計算方法為將黏著劑沿著厚度方向每 1Å 切割為

一個子體積，如圖 3.17 所示，接著分別計算每一個子體積內 PE 分子的質

量密度，即可得到如圖 3.18 沿著黏著劑厚度方向(z 方向)的黏著劑分子密度

分佈圖，而圖中的(a)、(b)與(c)分別為三種不同接合面粗糙度的結果。由於

金屬與 PE 之間存在的凡得瓦作用力，會使得 PE 分子在金屬表面附近出現

高密度的區域，圖 3.18(a)及 3.18(b)中，可以明顯的看到接合面粗糙度 R=0

及 R=0.2，其黏著劑分子密度分佈是由多個高密度區所組成的。但是接合面

粗糙度為 0.4 的分子密度分佈，如圖 3.18(c)所示，除了黏著劑的上下兩端有
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一個密度較高的區域外，並沒有其他的高密度區域。當黏著劑無法承受外

在的拉力時，會先在黏著劑內部產生孔洞，此時黏著劑的高密度區域可以

阻止黏著劑孔洞的擴張[18]，使得黏著接合強度較高。由圖 3.18 可以看出，

當接合面粗糙度 R=0.4，其高密度區域僅出現在黏著劑的上下兩端，相較於

平滑接合面與粗糙度 R=0.2 的另外兩種接合面，其餘部份的黏著劑密度分

佈較為均勻，因此當黏著劑內部產生孔洞時，其結構阻止孔洞擴張的能力

較差，連帶降低黏著接合拉伸強度。 

 

3.3 黏著劑厚度對拉伸強度及破壞模式的影響 

    本節將探討黏著劑厚度在不同接合面粗糙度對黏著接合拉伸強度的影

響。表 3.4 為金屬與 PE 接合面為平滑表面(R=0)的拉伸強度，圖 3.19 為其

黏著劑厚度對黏著接合強度的影響，圖 3.19 中的三條曲線分別代表金屬與

PE之間不同的接著強度。由圖 3.19可以發現當兩者的接著強度為0.25 0
mpu 及

1.0 0
mpu 時，其黏著劑厚度對拉伸強度並無明顯的趨勢，在此接著強度下，破

壞模式為接合面破壞，由 3.1 節的結果顯示，接合面破壞的拉伸強度主要是

由接合面的幾何主導，因此黏著劑厚度對其接合強度並無明顯的影響。 

    而當接合面接著強度為 4.0 0
mpu 時，其破壞模式轉為黏著劑破壞。由圖

3.19 可以發現，在接著強度為 4.0 0
mpu 的黏著劑厚度與拉伸強度關係曲線中，

增加黏著劑厚度，會降低黏著接合拉伸強度，Adnan 及 Sun[18]亦觀察到相

同結果。此現象可以藉由黏著劑的密度分佈進行討論，圖 3.20(a)至(c)分別
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為平滑接合面其黏著劑厚度分別為 3nm、4nm 及 6nm 的分子密度分佈圖。

由圖 3.20(a)可以發現，厚度為 3nm 的分子密度分佈是由多個高密度區域組

成，由於黏著劑厚度較小，幾乎所有黏著劑皆屬於高密度區域，當黏著劑

厚度增加，其高密度區域占整體黏著劑的比例即隨之下降。在黏著劑厚度

為 6nm 的密度分佈圖中，可以明顯的看到黏著劑的中心有一段密度分佈較

為平緩均勻的區域。由於高密度區域可以阻止黏著劑孔洞的形成，因此黏

著劑厚度越小，其黏著拉伸強度會越高。 

    表 3.5 為金屬與 PE 接合面粗糙度 R=0.2 的拉伸強度，其黏著劑厚度對

黏著接合拉伸強度的影響如圖 3.21 所示，其結果與平滑接合面的結果雷

同。接著強度為 0.25 0
mpu 及 1.0 0

mpu 時，由於其破壞模式為接合面破壞，因此

三種不同黏著劑厚度的拉伸強度並無明顯差異。而在接著強度為 4.0 0
mpu 的

模擬中，可以看到不同厚度對黏著接合拉伸強度有明顯的影響，隨著黏著

劑厚度增加，其黏著拉伸強度隨之下降。其造成的原因與平滑接合面的原

因相同，均是由於黏著劑分子密度分佈的影響，黏著劑厚度越小，高密度

區域占整體黏著劑的比例越高，隨著黏著劑厚度增加，其高密度比例隨之

下降，連帶使得拉伸強度下降。 

    圖 3.22 為接合面粗糙度 R=0.4，不同金屬與 PE 的接著強度，其黏著劑

厚度與拉伸強度的關係，詳細數值如表 3.6 所示。當破壞模式為接合面破壞

時，黏著劑厚度對結構拉伸強度無明顯的影響，但破壞模式為黏著劑破壞
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時( 00.4 mpmp uu = )，黏著劑厚度增加，會使結構的拉伸強度下降。但是相較

於前述另外兩種不同粗糙度的接合面(R=0、0.2)，其厚度對拉伸強度的影響

較不明顯，由圖 3.18(c)可以發現，由於在接合面粗糙度 R=0.4 下，其黏著

劑的分子密度分佈受到粗糙度的影響，密度分佈較為平均，高密度區域無

論在何種厚度，佔整體黏著劑的比例皆很低，因此高密度區域的影響對接

合面粗糙度 R=0.4 較不明顯，使得黏著劑厚度與拉伸強度的趨勢較不明顯。 

 

    由以上的討論可以得知，平滑接合面有最佳的拉伸強度，而粗糙接合

面會降低黏著接合拉伸強度，在 Rottler 與 Robbins[6]的研究中，也有相同

的結果，當破壞模式為接合面破壞時，粗糙接合面的強度會略低於平滑接

合面。而增加黏著物與黏著劑之間的接著強度 mpu ，可以大幅提升黏著接合

拉伸強度，並且破壞模式會由接合面破壞轉為黏著劑破壞，此現象與 Adnan

及 Sun[18]的模擬結果相符。此外，當破壞模式為接合面破壞時，黏著劑的

厚度對於結構的拉伸強度並無明顯的影響；但是當破壞模式轉變為黏著劑

破壞時，其黏著劑厚度對結構的拉伸強度便會有明顯的影響，黏著劑厚度

越小，其拉伸強度越高。 
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第四章 黏著接合剪力強度及其破壞模式 

 

    本章將探討接著強度為 00.1 mpu 的黏著接合受剪力負載後，不同接合面粗

糙度及厚度對黏著接合剪力強度的影響，並且觀察負載過程中，不同應變

下的變形圖，藉此探討其破壞模式。在剪力負載下，將應力-應變關係圖中

的最大應力值視為黏著接合剪力強度，由於粗糙接合面，其橫向與縱向剪

力負載所代表的意義不同，因此在 4.1 節中將針對橫向剪力負載進行討論；

而 4.2 節將探討縱向剪力負載。 

 

4.1 橫向剪力負載 

 

4.1.1 接合面粗糙度對橫向剪力強度及破壞模式的影響 

    本節將探討黏著劑厚度為 4nm 其接合面粗糙度對橫向剪力強度的影

響。圖 4.1 為接合面粗糙度與黏著接合橫向剪力強度的關係圖，接合面粗糙

度包含 R=0、0.2 及 0.4 三種，其橫向剪力強度分別為 32.02MPa、171.89MPa

及 169.81MPa，可以發現平滑接合面的剪力強度最低，而粗糙接合面可以大

幅提升結構的橫向剪力強度。其原因是由於粗糙金屬表面可以與 PE 分子產

生互鎖效應，當結構承受橫向剪力負載時，PE 分子與金屬較不容易產生相

對滑動，此現象可以藉由觀察不同應變下的變形圖得知。圖 4.2 為不同接合

面粗糙度在不同應變下，其 x-z 平面的變形圖，由圖 4.2(a)可以發現，平滑
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接合面在應變為 10%時，金屬與 PE 之間就已經有些許的滑動，當應變到達

20%，兩者之間即有明顯的相對位移，屬接合面破壞。但是在粗糙度 R=0.2

的變形圖中，即使應變到達 40%仍無明顯的破壞，僅上層金屬有些許的滑

動，即圖 4.2(b)中箭頭所指的位置，我們亦將其歸類為接合面破壞。而在接

合面粗糙度 R=0.4 的結構中，金屬與 PE 之間並沒有出現任何的相對滑動，

反而是在中心區域的 PE 分子，有一個比較明顯的斷層，如圖 4.2(c)中箭頭

所指的位置，此即為黏著劑破壞。 

    此外，由圖 4.1 可以發現，黏著接合橫向剪力強度並沒有隨接合面的粗

糙度增加而提升，反而接合面粗糙度 R=0.4 的橫向剪力強度略低於 R=0.2

的橫向剪力強度，造成此現象的原因與其黏著劑的分子密度分佈有關。圖

4.3 為黏著劑沿厚度方向的分子密度分佈圖，由圖 4.3 可以發現，接合面粗

糙度 R=0.2 的密度分佈是由多個高密度區所組成，但是粗糙度為 0.4 的密度

分佈圖並無此現象，其分子密度分佈較為均勻，僅有最靠近金屬的上下兩

端有一個密度略高的區域，因此當結構承受橫向的剪力負載時，在接合面

粗糙度 R=0.2 的結構中，黏著劑的高密度區可以阻止黏著劑孔洞的形成及

擴張，其黏著劑的剪力強度大於接合面的強度，破壞模式為接合面破壞。

反之，在接合面粗糙度 R=0.4 的結構中，由於在黏著劑中心區域並無明顯

的高密度區，且黏著劑與金屬接合面較粗糙，兩者之間的互鎖效應較好，

使得在此粗糙度下，黏著劑本身的剪力強度低於接合面的強度，破壞模式
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轉為黏著劑破壞，造成其橫向剪力強度低於粗糙度 R=0.2 的橫向剪力強度。 

 

4.1.2 黏著劑厚度對橫向剪力強度及破壞模式的影響 

    表 4.1 為黏著接合橫向剪力強度，而黏著劑厚度與橫向剪力強度的關係

曲線如圖 4.4 所示，圖中的三條曲線分別為接合面粗糙度 R=0、0.2 及 0.4

的黏著劑厚度與橫向剪力強度關係曲線，其中粗糙度 R=0 及 R=0.2 的黏著

接合破壞模式為接合面破壞，黏著劑厚度與橫向剪力強度並無明顯的趨

勢。而當粗糙度 R=0.4 時，其破壞模式為黏著劑破壞，在圖 4.4 粗糙度 R=0.4

的曲線中，不同厚度其橫向剪力強度並無明顯差異，而造成此現象的原因

是由於在接合面粗糙度 R=0.4 的結構中，無論何種厚度，黏著劑中心區域

密度皆無明顯的高密度區，其分子密度分佈較為均勻，高密度區域僅存在

黏著劑靠近金屬的上下兩端，如圖 4.5 所示，當黏著劑無法承受橫向剪力負

載時，並無高密度的區域能夠阻止黏著劑孔洞的形成與擴張，使得三種不

同黏著劑厚度，其橫向剪力強度幾乎相同。 

 

4.2 縱向剪力負載 

    由於平滑接合面無論剪力負載為橫向或縱向，其所代表的物理意義均

相同，因此在本節中，所有平滑接合面的剪力強度，均為橫向剪力負載的

結果，而粗糙接合面的剪力強度即為承受縱向剪力負載的結果。 
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4.2.1 接合面粗糙度對縱向剪力強度及破壞模式的影響 

    本節將探討黏著劑厚度為 4nm，其接合面粗糙度對縱向剪力強度的影

響。圖 4.6 為接合面粗糙度與黏著接合縱向剪力強度的關係圖，由圖可知接

合面越粗糙，其縱向剪力強度越高，當接合面為平滑表面時，其剪力強度

為 32.02MPa；而接合面粗糙度 R=0.2 及 0.4，其縱向剪力強度分別為

57.33MPa 及 82.90MPa。此外，圖 4.7 為接合面粗糙度為 0.2 及 0.4，其結構

受縱向剪力負載後，不同應變下 y-z 平面的變形圖，由圖可以發現，無論接

合面的粗糙度為何，其破壞模式均為接合面破壞，因此其強度與接合面幾

何有關，由於接合面越粗糙其黏著劑與黏著物之間的接觸面積亦隨之增

加，連帶使得縱向剪力強度有所提升。 

 

4.2.2 黏著劑厚度對縱向剪力強度及破壞模式的影響 

    表 4.2 為黏著接合縱向剪力強度，而黏著劑厚度與縱向剪力強度的關係

曲線如圖 4.8 所示，由圖 4.8 並無法得到一個明確的趨勢，此現象應是由於

其破壞模式為接合面破壞，因此強度與黏著劑厚度並無明顯的關連性。 

 

    由以上討論可以得知，當黏著接合承受一個橫向剪力負載時，由於黏

著劑與黏著物之間的互鎖效應，粗糙接合面可以大幅提升結構的橫向剪力

強度，而黏著劑厚度對於結構的橫向剪力強度則無明顯的趨勢；當黏著接

合承受一個縱向的剪力負載時，粗糙接合面可提升黏著接合縱向剪力強
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度，但黏著劑厚度對其則無明顯的趨勢。 
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第五章 結論 

 

    本研究利用分子動力學模擬，探討接合面粗糙度、黏著劑與黏著物之

間的接著強度與黏著劑厚度等，對於黏著接合強度及破壞模式之影響。經

由模擬分析的結果，可以歸納出以下幾點結論： 

 

1. 當承受拉伸負載時，增加黏著物與黏著劑之間的接著強度 mpu ，可以使

得黏著接合破壞模式由接合面破壞轉為黏著劑破壞，並且可以大幅提升

拉伸強度。 

2. 當承受拉伸負載且破壞模式為接合面破壞時，因為粗糙表面會對黏著劑

產生應力集中的現象，使得拉伸強度下降。相對地，黏著劑厚度則與拉

伸強度無明顯關聯。 

3. 當承受拉伸負載且破壞模式為黏著劑破壞時，在接合面為平滑表面(R=0)

或低粗糙度表面(R=0.2)的情況下，其拉伸強度並無太大的差異。但是當

粗糙度 R=0.4 時，其拉伸強度便有明顯的下降，此現象與黏著劑的分子

密度分佈有關。當粗糙度較高時，黏著劑無明顯的高密度區域，因此當

黏著劑內部產生孔洞時，其結構阻止孔洞擴張的能力較差，連帶降低黏

著接合拉伸強度。 

4. 當承受拉伸負載且破壞模式為黏著劑破壞時，黏著接合拉伸強度會隨黏

著劑厚度增加而下降，其原因是由於黏著劑分子密度分佈的影響，黏著
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劑厚度越小，高密度區域占整體黏著劑的比例越高，隨著黏著劑厚度增

加，其高密度比例隨之下降，連帶使得拉伸強度下降。 

5. 當承受橫向剪力負載時，由於黏著物的粗糙表面與黏著劑之間的互鎖效

應，粗糙接合面可大幅提升橫向黏著接合剪力強度。當接合面為平滑表

面(R=0)或低粗糙度表面(R=0.2)時，其破壞模式皆為接合面破壞，因此

黏著劑厚度對其橫向剪力強度無明顯的影響。當接合面粗糙度 R=0.4

時，由於金屬與 PE 之間的互鎖效應較佳，且黏著劑分子密度分佈較為

均勻，並無多個高密度區，使得破壞模式轉變為黏著劑破壞，且不同厚

度的橫向剪力強度幾乎一致。 

6. 當承受縱向剪力負載時，其破壞模式皆為接合面破壞。由於增加接合面

粗糙度，其接觸面積亦隨之增加，因此接合面越粗糙，黏著接合縱向剪

力強度越高。但由於破壞模式均為接合面破壞，因此黏著劑厚度與縱向

剪力強度之間無明顯的趨勢。 
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附    表 

 

表 2.1 平衡後模擬室的 z 方向邊長 

PE 分子鏈數目 R=0 R=0.2 R=0.4 

25 80 90 90 

33 90 100 100 

50 110 120 120 

(單位: Å) 
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表 3.1 黏著劑厚度為 4nm 且金屬與 PE 間接著強度 00.1 mpmp uu = 之拉伸強度 

Roughness 0 0.2 0.4 

Tensile strength(MPa) 375.74 327.91 342.91 

 
 
 
 
 
 

表 3.2 黏著物(Al)及黏著劑(PE)材料性質 

 Al PE 

Young’s modulus (GPa) 68.9 3 

Poisson’s ratio 0.33 0.4 

 
 
 
 
 
 

表 3.3 黏著劑厚度為 4nm 之黏著接合拉伸強度  

 025.0 mpu  00.1 mpu  00.4 mpu  

R=0 95.52 375.74 516.11 

R=0.2 77.30 327.91 540.58 

R=0.4 65.71 342.91 474.70 

(單位:MPa) 
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表 3.4 金屬與 PE 接合面為平滑表面(R=0)的拉伸強度 

Adhesive 
thickness 

0.25 0
mpu  1.0 0

mpu  4.0 0
mpu  

3nm 85.92 358.58 559.57 

4nm 95.52 375.74 516.11 

6nm 100.38 370.45 480.88 

(單位:MPa) 

 
 
 

表 3.5 金屬與 PE 接合面粗糙度 R=0.2 的拉伸強度 

Adhesive 
thickness 

0.25 0
mpu  1.0 0

mpu  4.0 0
mpu  

3nm 72.85 335.32 575.83 

4nm 77.30 327.91 540.58 

6nm 88.84 332.70 489.66 

(單位:MPa) 

 
 
 

表 3.6 金屬與 PE 接合面粗糙度 R=0.4 的拉伸強度 

Adhesive 
thickness 

0.25 0
mpu  1.0 0

mpu  4.0 0
mpu  

3nm 65.35 341.10 497.18 

4nm 65.71 342.91 474.70 

6nm 77.14 335.20 458.70 

(單位:MPa) 
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表 4.1 金屬與 PE 接著強度 00.1 mpmp uu = 的橫向剪力強度 

 3nm 4nm 6nm 

R=0 20.77 32.02 35.60 

R=0.2 189.10 171.89 182.88 

R=0.4 169.31 169.81 165.57 

(單位:MPa) 

 

 

 

表 4.2 金屬與 PE 接著強度 00.1 mpmp uu = 的縱向剪力強度 

 3nm 4nm 6nm 

R=0 20.77 32.02 35.60 

R=0.2 44.68 57.33 44.63 

R=0.4 68.20 82.90 68.30 

(單位:MPa) 
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圖 2.1 二體勢能函數其能量與兩顆原子間距離關係圖 

 

rc

rij

 

圖 2.2 截斷半徑示意圖
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圖 2.3 Verlet 表列法示意圖 
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圖 2.4 Cell link 表列法示意圖
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圖 2.5 主胞室與映像胞室示意圖 
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圖 2.6 黏著接合結構單位晶胞(unit cell)
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圖 2.7 聚乙烯單體 
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(a)                                           (b)

(c)  

圖 2.8 鍵結能示意圖：(a)延展鍵結勢能(stretch bond)、(b)角度鍵結勢能(angle 

bond)及(c)扭轉鍵結勢能(torsion bond)
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圖 2.9 不同粗糙度之金屬接合面：(a)平滑接合面 (b)粗糙接合面 
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圖 2.10 建立黏著接合結構的模擬流程圖



55 
 

x

z
y

 

圖 2.11 黏著接合壓縮前之初始結構 
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圖 2.12 黏著接合結構之拉伸負載
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圖 2.13 黏著接合結構之剪力負載 
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圖 2.14 黏著接合結構之橫向剪力負載
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圖 2.15 黏著接合結構之縱向剪力負載 
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圖 2.16 黏著接合破壞模式示意圖：(a)黏著劑破壞、(b)接合面破壞、(c)黏著

物破壞
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圖 3.1 平滑接合面，黏著劑厚度為 4nm 之應力-應變關係圖( 00.1 mpmp uu = ) 
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圖 3.2 黏著劑厚度 4nm 之接合面粗糙度與拉伸強度關係圖 ( 00.1 mpmp uu = ) 
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圖 3.3 黏著劑厚度 4nm，不同接合面粗糙度之應力-應變圖 
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圖 3.4 黏著劑厚度為 4nm 之平滑接合面(R=0)黏著接合受拉伸負載之變形

圖，其應變分別為(a)0%、(b)10.1%、(c)12%及(d)40% 
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(a) (b) (c) (d)  

圖 3.5 黏著劑厚度為 4nm 之粗糙接合面(R=0.2)黏著接合受拉伸負載之變形

圖，其應變分別為(a)0%、(b)8.6%、(c)12%及(d)40% 

 
 

(a) (b) (c) (d)  

圖 3.6 黏著劑厚度為 4nm 之粗糙接合面(R=0.4)黏著接合受拉伸負載之變形

圖，其應變分別為(a)0%、(b)10.4%、(c)14%及(d)40% 
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圖 3.7 黏著劑厚度為 4nm 之金屬與 PE 分離起始位置示意圖 
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圖 3.8 有限元素模型的幾何及邊界條件 
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圖 3.9 有限元素分析之接合面粗糙度 R=0.2 的 y 方向應力(σyy) 
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圖 3.10 有限元素分析之接合面粗糙度 R=0.4 的 y 方向應力(σyy) 
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圖3.11 含裂紋之黏著接合模型 (a)裂紋位於平滑接合面的上層金屬與PE之

間(b)裂紋位於粗糙接合面的上層金屬波峰與 PE 之間 (c)裂紋位於粗糙接合

面的上層金屬波谷與 PE 之間 
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圖 3.12 裂紋位於上層金屬波谷與 PE 間之黏著接合有限元素模型網格 
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圖 3.13 以八節點元素進行應變能釋放率計算 
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圖 3.14 黏著劑厚度為 4nm 之黏著接合拉伸強度
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(c)  

圖 3.15 黏著劑厚度為 4nm 且 025.0 mpmp uu = 之黏著接合受拉伸負載之變形

圖，(a)R=0、(b)R=0.2 及(c)R=0.4 
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圖 3.16 黏著劑厚度為 4nm 且 00.4 mpmp uu = 之黏著接合受拉伸負載之變形

圖，(a)R=0、(b)R=0.2 及(c)R=0.4 
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圖 3.17 黏著劑密度之子體積示意圖 
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圖 3.18 黏著劑厚度為 4nm 之分子密度分佈，其接合面粗糙度為 (a)R=0、

(b)R=0.2 及(c)R=0.4
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圖 3.19 平滑接合表面之黏著劑厚度與拉伸強度關係圖 
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圖 3.20 平滑接合表面之黏著劑分子密度分佈圖，其黏著劑厚度分別為

(a)3nm、(b)4nm 及(c)6nm 
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圖 3.21 黏著劑厚度與拉伸強度關係圖 (R=0.2) 
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圖 3.22 黏著劑厚度與拉伸強度關係圖 (R=0.4) 
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圖 4.1 黏著劑厚度 4nm，其接合面粗糙度與橫向剪力強度關係圖 
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圖 4.2 黏著劑厚度為 4nm 之黏著接合受橫向剪力負載，在不同應變下的變

形圖，其接合面粗糙度為(a)R=0、(b)R=0.2 及(c)R=0.4 
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圖 4.3 黏著劑厚度為 4nm 之分子密度分佈 (a)R=0.2、(b)R=0.4 
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圖 4.4 不同接合面粗糙度，其黏著劑厚度與橫向剪力強度關係圖 
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圖 4.5 接合面粗糙度 R=0.4 之密度分佈，黏著劑厚度分別為(a)3nm、(b)4nm

及(c)6nm
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圖 4.6 黏著劑厚度 4nm，其接合面粗糙度與縱向剪力強度關係圖 
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(a)

(b)  
圖 4.7 黏著劑厚度為 4nm 之黏著接合受縱向剪力負載，在不同應變下的變

形圖，其接合面粗糙度為(a)R=0.2 及(b)R=0.4



77 
 

Thickness(nm)

S
he

ar
st

re
ng

th
(M

P
a)

3 4 5 6
0

10

20

30

40

50

60

70

80

90

100
R=0.4
R=0.2
R=0

 

圖 4.8 不同接合面粗糙度，其黏著劑厚度與縱向剪力強度關係圖 
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