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1. Théng tin chung:
- Tén dé tai: Nghién ciru vi clu tric va tinh chét nhiét dong trén cac hat nano
kim loai bang phwong phap mé phéng
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2. Muc tiéu
- Xay dung va phan tich dugc cau tric cac hat nano kim loai Fe va FexBioo-x thong
qua viéc phan tich ham phan bd xuyén tim (HPBXT), phan bd s phdi tri (SPT), str
dung tryc quan hoa 3 chiéu va khao sat sd luong cac loai don vi ciu tric va mam
nano tinh thé.
- Cb gang dua ra dugc co so 1y thuyét dé c6 thé giai thich thoa dang vé vi cdu tric,
va mot s6 tinh chat nhiét dong trén céac hat nano kim loai.

3. Tinh méi va sang tao:
- Nghién ctru da chi ra sy 16n 1én ciia dam tinh thé trong qua trinh tinh thé hoa bat
ngudn tir sy sap xép lai cac nguyén tir trong viing bién gitta pha vo dinh hinh va pha
tinh thé va dan dén sy giam nang lugng cua hat nano.
- Khao sét véi hat nano FexBioox ndng do Bo cao, ching tdi xét hai mau hat nano
FesoB1o & nhiét do 900 K, két qua md phong chi ra sy tinh thé héa phu thuéc manh
vao cach tao cac hat nano nay. Piéu nay la do nguyén tr Bo da can trg qué trinh

tinh thé hat nano FexB1oo-x.

4.Két qua nghién ctru:



- Biang phuong phap mé phong dong luc hoc phan tir, ching t6i da tao ra dugc cac
hat nano Fe, Fe-B ¢6 dang hinh cau véi thé tuong tic cap Pak - Doyama, lan luot
chtra 10000, 5000 nguyén tir & cac nhiét d6 300 K va 900 K. Chung t6i cling da
khéo sat dugc nhimg dic trung vé cau tric va tinh chit nhiét dong cua céac hat nano
nay.

- M6 phong chi ra, khi cac hat nano Fe va FessBs VDH (ndng do B nho) duoc u
nhiét trong mot thoi gian du dai (cd khoang 107 buéc DPLHPT) & nhiét ¢o 900 K,
thi chidng tinh thé héa thanh céu tric tinh thé bee. Co ché tinh thé hda trong hat
nano dién ra nhu sau: (i) O giai doan dau cac dam tinh thé nho hinh thanh, phan b
déu khip trong hat nano va nhanh chéng bi bién mat; (ii) Sau thoi gian u du dai, cac
dam tinh thé 6n dinh di duoc tao ra trong 16i cta hat nano, cac dam nay phat trién
nhanh theo moi huéng bao phu 18i va sau d6 lan ra gan bé mit hat nano. (iii) Khi
qué trinh tinh thé hoan thanh, hat nano tinh thé bao gom: phan I8i Ia tinh thé Fe bce

va phan vo ¢d cau tric xdp vo dinh hinh,

- Phan tich thé ning trén mot nguyén tir cia cac loai nguyén tir khac nhau voi
truong hop dam tinh thé on dinh, ching tdi thay rang, thé ning nay giam dan theo
thar tu sau: Nguyén tir AB — Nguyén tit CB — Nguyén tir CC. Nghia la, su 16n Ién
cuia dam tinh thé bat nguon tir sy sap xép lai cac nguyén tir trong ving bién giita pha
vO dinh hinh va pha tinh thé va dan dén sy giam ning luong caa hat nano.
- Khao séat véi hat nano FexBioox Nong d6 Bo cao, ching ti xét hai mau hat nano
FesoB1o & nhiét do 900 K, két qua md phong chi ra sy tinh thé héa phu thuéc manh
vao cach tao cac hat nano nay. Piéu nay la do nguyén tr Bo da can trg qua trinh
tinh thé hat nano FexB1oo-x.

5.Sén pham:
5.1. San pham khoa hoc
1) Kien Pham Huu, Trang Giap Thi Thuy, and Hung Pham Khac (2017), “The study

of separation of crystal Fe and morphology for FeB nanoparticle: Molecular

dynamics simulation”, AIP Advances 7, 045301.
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2) GT T Trang, P H Kien, P K Hung (2017), “Study of crystallization mechanisms
of Fe nanoparticle”, IOP Conf. Series: Journal of Physics: Conf. Series 865,
012003.

3) Giap Thi Thuy Trang, Phonesavath C., Khic Hung Viét va Pham Hiru Kién
(2017), “Mo phong su bién ddi ciu tric trong hat nano sit theo nhiét d6”, Tap chi
Khoa hoc & cong nghé, Pai hoc Thai Nguyén 172 (12/1) tr. 31-35.

5.2. San pham dao tao

Hudéng dan 02 dé tai NCKH SV di dugce danh gid xuét sic.

1) Dodn Thi Thu Trang (2017), Tim hiéu phiong phdp tao hat nano tinh thé Fe bcc
tir hop kim FeB bang phwong phdp mé phong, Bé tai NCKH sinh vién, Trudong Dai
hoc su pham — Pai hoc Thai Nguyén.

2) Nguyén Thi Linh (2018), Nghién citu cdu triic va qud trinh chuyén pha ciia
Nickel bang phwong phdp mé phong, Dé tai NCKH sinh vién, Truong Pai hoc su
pham — Pai hoc Thai Nguyén.

3) Pé tai 1a mot phan luan 4n ctia Nghién ciru sinh Giap Thi Thuy Trang (dang thuc
hién), Mé phong cdu truc va qué trinh chuyén pha cia cdc vit liéu vé dinh hinh,
Truong Pai hoc Bach Khoa Ha Noi.

5.3. San pham ung dung

Mau cac hat nano kim loai va hgp kim Fe, Al, Ni va FeB

1) Mau cac hat nano Fe

2) Mau céc hat nano Al

3) Mau c4c hat nano Ni

4) Mau cé4c hat nano FeB

6. Phwong thirc chuyén giao, dia chi ing dung, tic dong va loi ich mang lai ciia

két qua nghién ciru:
- Phuong thtrc chuyén giao: Truc tiép hoic qua thu dién tir
- bia chi ing dung: Truong Pai hoc Su pham — Dai hoc Thai Nguyén

- Tac dong va loi ich mang lai caa két qua nghién ctru: Di vai linh vyc gido duc va

dao tao
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Két qua dé tai cung cap nhing thong tin va hiéu biét can thiét vé vi cau
trdc, tinh chét nhiét dong trong cac hat nano kim loai.

Pé tai s& cho thay kha nang ¢ng dung cua hat nano trong tng dung cong
nghé va y hoc.

Bio cao dé tai Ia tai liéu tham khao cho hoc vién cao hoc nganh vat 1y.

Déi véi linh vuc khoa hoc va cdng nghé ¢ lién quan

M6 phong cé thé cung cip céc sb liéu va thong tin du doan trudce vé cau
trdc va céc tinh chat cua hat nano kim loai cho nha nghién ctu thuc
nghiém va Iy thuyét.

Két qua mo phong cung cap so lidu can thiét vé cau tric va cac co ché vat
ly xay ra trong hat nano kim loai d¢é cac nha nghién ctru tng dung va cong

nghé ddi chiéu.

Déi véi phét trién kinh té - xa hoi

e K&t qua caa dé tai gop phan dang ké thuc day sy dam mé tham gia nghién

ctru va khdm phéa khoa hoc caa hoc vién cao hoc va sinh vién.

Déi véi t chirc chu tri va cac co so tng dung két qua nghién ciu

Két qua cua dé tai gop phan phat trien khoa hoc va cong nghé cia Nha
truong. D8 tai ciing 13 mot tai liéu tham khao bé ich dbi véi hoc vién cao
hoc, sinh vién nghién ctru khoa hoc va gop phan dang ké trong dinh huéng
d6i méi giao duc trong linh virc md phong.

Ngay thadng  nam 2019

T6 chirc chii tri Chii nhiém dé tai

(ky, ho va tén, déng ddu) (ky, ho va tén)
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Project title: Study on microstructure and thermodynamic properties of

metal nanoparticles by simulation method.
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Implementing Institution: Thainguyen University of Education
2. Objective(s):

- Constructing and analyzing the structure of Fe and FeB nanoparticles through
the analysis of radial distribution function, coordination number distribution, using

visualization and survey the number of nanocrystalline structure and nucleus units.

- Give a theoretical basis to be able to explain satisfactorily about

microstructures, and some thermodynamic properties on metal nanoparticles.
3. Creativeness and innovativeness:

- The study has shown that the growth of crystalline clusters in the crystallization
process originates from the rearrangement of atoms in the boundary region between
the amorphous phase and the crystalline phase and leads to the reduction of particle

energy. nano.

- Survey with high concentration of FexBioox nanoparticles, we consider two
samples of FegoB1o nanoparticles at 900 K temperature, the simulation results show
that the crystallization depends strongly on how to create these nanoparticles. This

is because Bo atoms interfere with the FexB1oox nanoparticle crystal process.

4. Research results:



Xiv

- By molecular dynamics simulation method, we have created Fe, Fe-B
nanoparticles with spherical shape with the Pak-Doyama pair potential, which in
turn contain 10000, 5000 atoms in the heat 300 K and 900 K. We also investigated

the structural and thermodynamic properties of these nanoparticles.

- Simulation shows that when Fe and FeosBs GDH nanoparticles (small B
concentration) are annealed for a long enough time (about 107 steps of DLHPT) at
900 K, they crystallize into structure. bcc crystal. The crystallization mechanism in
nanoparticles takes place as follows: (i) In the early stages small crystals of crystals
formed, evenly distributed throughout the nanoparticles and quickly disappeared;
(if) After a long enough incubation period, stable crystalline clusters were created in
the core of the nanoparticle, which grew rapidly in all directions covering the core
and then spread to the surface of the nanoparticle. (iii) When the crystal is
completed, crystal nanoparticles include: the core part is Fe bcc crystal and the shell

has amorphous porous structure.

- Analyzing the potential energy on an atom of different types of atoms with a stable
crystal cluster, we find that this potential energy decreases in the following order:
AB atom — CB atom — CC atom. That is, the growth of the crystal cluster stems
from the rearrangement of atoms in the boundary region between the amorphous
phase and the crystal phase and leads to a reduction in the energy of the

nanoparticle.

- Survey with high concentration of FexBioox nanoparticles, we consider two
samples of FegoB1o nanoparticles at 900 K temperature, the simulation results show
that the crystallization depends strongly on how to create these nanoparticles. This

is because Bo atoms interfere with the FexBioo-x nanoparticle crystal process.
5. Products:
5.1. Science products

1) Kien Pham Huu, Trang Giap Thi Thuy, and Hung Pham Khac (2017), “The study
of separation of crystal Fe and morphology for FeB nanoparticle: Molecular

dynamics simulation”, AIP Advances 7, 045301.
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2) GT T Trang, P H Kien, P K Hung (2017), “Study of crystallization mechanisms
of Fe nanoparticle”, IOP Conf. Series: Journal of Physics: Conf. Series 865,
012003.

3) Giap Thi Thuy Trang, Phonesavath C., Khuc Hung Viet va Pham Huu Kien
(2017), “Simulation about structural change in iron nanoparticles depend on
temperature”, Journal of science and technology, Thai Nguyen University 172
(12/1) tr. 31-35.

5.2. Training results

1) Doan Thi Thu Trang (2017), Study of creation Fe bcc crystalline nanoparticles

from FeB alloy by simulation method, Student scientific research topic, Thai
Nguyen university of education.

2) Nguyen Thi Linh (2018), Study the structure and phase transition of Nickel by
simulation method, Student scientific research topic, Thai Nguyen university of
education .

3) The Project is part of doctoral thesis which be long to Ph.D Giap Thi Thuy Trang
(Processing), Molecular dynamics simulation of microstructure and phase
transition of amorphous materials, Hanoi University of science and technology.

5.3. Applied products

Models of Fe, Ni, Al, FeB nanoparticles
1) Model of Fe nanoparticles

2) Models of Al nanoparticles

3) Model of Ni nanoparticles

4) Model of FeB nanoparticles

6. Transfer alternatives, application institutions, impacts and benefits of research

results:
- Transfer alternatives: Directly or via email
- Application address: University of Education - Thai Nguyen University

- Impacts and benefits of research results:
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For education and training

* The results of the research provide necessary information and understanding about

microstructure, thermodynamic properties in metal nanoparticles.

« The topic will show the applicability of nanoparticles in the application of

technology and medicine.
* Report of the topic is a reference for graduate students in physics.
For related fields of science and technology

 Simulation can provide predictable data and information about the structure and

properties of metal nanoparticles to experimental and theoretical researchers.

« Simulation results provide necessary data on the structure and physical
mechanisms that occur in metal nanoparticles for researchers to apply and contrast

technology.
For socio-economic development

* The results of the project significantly contribute to the passion for participation in

research and scientific discovery of graduate students and students.
For host organizations and research application establishments

* The results of the project contribute to the development of science and technology
of the University. The topic is also a useful reference for graduate students,
scientific research students and significantly contributes in the direction of

educational innovation in the field of simulation.



MO PAU
1. Ly do chon dé tai

Ngay nay, vat liéu nano rat c6 tiém nang Gng dung trong cudc sdng ctia chiing
ta. Chiang han nhu trong linh vuc y té, mot nghién ctiru da cho két qua kha quan khi
stt dung cac hat nano vang dé chéng lai nhiéu loai ung thu. Khong ding lai & d6,
cac nha khoa hoc con nghién ctru mét dy an nanorobot vo cung dac bié¢t, voi nhiing
robot c6 kich thudc siéu nho, c6 thé di vao bén trong co thé con ngudi dé dua thude
diéu tri dén nhirng bo phan can thiét 1am ting hiéu qua diéu tri, ngay ca nhitng cin
bénh ung thu khé chita nhat nhu ung thu ndo, cic bac si ¢ thé dé dang diéu tri ma
khong can md hop so cua bénh nhan hay bat ky phuong phap hoéa tri doc hai; Trong
linh vuc dién tir, nhitng bo vi xtr Iy dugc lam tr vat liéu nano kha phé bién trén thi
truong, mot s6 san pham nhu chudt, ban phim ciing dugc phit mot 16p nano khang
khuan. Pin nano trong tuong lai s& c6 cau tao theo kiéu dng nanowhiskers, cau tric
dng nay s& khién cac cuc cta pin c6 dién tich bé mit 16n hon rat nhiéu 1an, gitp né
luu trit duge nhiéu dién nang hon khi ma kich thudc ciia vién pin s& ngay cang duoc
thu hep lai... Trong linh vuc may mac, mot y twong vo cung dac biét voi loai quﬁn ao
c6 kha nang diét vi khuan gdy mui héi kho chiu trong quan 4o di trd thanh hién
thuc voi viée ap dung cac hat nano bac. Ung dung hitu ich nay da dugc ap dung trén
mot sé mau quan 4o thé thao. Khong chi ding lai & cong dung khtr mui, cong nghé
nano c6 thé bién chiéc 40 dang mac thanh mot tram phat dién di dong; sir dung cac
ngudn ning leong gid, nang luong mit trdi va voi cong nghé nano cé thé sac dién

cho chiéc smartphone moi lic moi noi.

S& di vat liéu nano c6 nhiéu dic tinh thi vi dé Gng dung 1a do kich thudc cua
ching rat nho bé, ¢ thé so sanh véi cac kich thude t6i han ciia nhiéu tinh chét hoa
li trong vat liéu. Vi du nhu hiéu tng duong him (dién tir co thé tirc thoi chuyén
dong xuyén qua mdt 16p cach dién), do d6 cac vat liéu dién tur xay dung & kich c&
nano khong nhitng c6 thé dugc dong goi day dic hon trén mot chip ma con co thé
hoat dong nhanh hon, v&i it electron hon va mét it ning luong hon nhing transistor
thong thudng; Su thay doi cua nhiing tinh chat nhu tinh chat dién va tinh chat quang

phi tuyén (non-linear optical), thi du khi ta kich thich mét chdm luong tir, chdm



cang nho thi ning luong va cuong do phat sang cua nd cang ting; Nhitng tinh chét
cin ban cia vat chat, chéng han nhu nhi¢t d0 nong chdy cia mét kim loai, tir tinh
ctia mot chat rin va vung cAm cua chat ban dan phu thudc rat nhiéu vao kich thuéc
ctia tinh thé thanh phan, mién 14 ching nim trong gidi han cta kich thudc nanomet.
Méi quan hé nay mé dudng cho su sang tao ra nhimg thé hé vat chat véi nhirng tinh
chat mong mudn, khong chi boi thay d6i thanh phan hoéa hoc cua vat liéu ma con

boi su diéu chinh kich thudc va hinh dang.

Nhu vay, vat liéu kich thudc nano mét mang nhiéu tinh chit di thuong so véi
vat liéu khoi va chung di co rat nhidu ung dung quan trong trong khoa hoc cong
nghé, k¥ thuat va y hoc. Vi vy, tim hiéu thong tin vé Vi cdu trac ciing nhu cac qua
trinh bién doi bén trong hat nano 13 rat quan trong va can thiét. Chinh vi vy ma
hudng nghién ciru vé dic tinh cAu tric va céc tinh chét di thuong cua hat nano da va
dang thu hat duogc sy quan tdm nghién cru manh mé ctia cac nha khoa hoc trong va
ngoai nudc. Tim hiéu thong tin vé cAu tric cua cac hat nano chi c6 thé dugc nghién
ctiru bang phuong phap moé phong vi rat kho dé co thé theo ddi truc tiép chuyén
dong cua nguyén tir bang thuc nghiém. M6 phong 1a phuong phép nghién ciru, khao
sat cac hién tuwong vat li xay ra trong vat liéu bang cac ki thuat sir dung may tinh, cu
thé 1a str dung chuong trinh may tinh dé mé ta mot qua trinh hodc mét tap hop cac
trang thai vi mo cua hé vat Iy theo mot mé hinh cho trude. Phuong phap nay khéng
chi kiém ching duoc cac 1y thuyét ma con giup tién doan cac két qua thyc nghiém
mot cach nhanh chéng, du bdo dugc nhiing vat liéu mdi va nhiing tinh chit cua
chting... Trong nghién ctru, md phong co thé tim hiéu cac co ché vi mé cua cac hién
tuong, khdo sat su bién dbi cta hé & mirc nguyén tir, theo doi duoc dién bién cua
hién tuong & nhimg thoi diém mong mudn. Trong cong nghé vat liéu, phuong phap
mo phong c6 thé tao ra duoc nhimng vat liéu méi theo yéu cau sit dung. Mo phong s&

1a cong cu hitu hiéu dé quan sat, du doan c&c qua trinh bién dbi cau tric.

Nhom céc vat lidu nano Fe va cac hop kim cila chiing duoc quan tim boi rat
nhiéu 1y do. Pay la vat li¢u tir tinh thong dung nhét, c¢6 thé duoc st dung trong céc
15i bién 4p dién va cac phuong tién luu giir tir tinh cling nhu chat xuc tac. Trong vai

nam gan day nhiéu cong trinh da nghién ctru vé vat li¢u nay nhung chiing t61 chi tim



thiy mot vai cong trinh nghién ctru vé ciu trac va tinh chit nhiét dong trén cac hat
nano Fe, FeB bing phuong phap thuc nghiém, mé phong. Cho dén nay van chua c6
mot mo hinh vat 1y théng nhat nao duoc dua ra ma c6 thé giai thich thoa dang vi cau
tric cling nhu cac tinh chat nhiét dong trén cac hat nano nay. Su két tinh cling nhu
cAu tric vi md cta hat nano con nhiéu van dé dang bo ngé va chua duge tim hiéu
mot cach day du. Cu thé, co ché két tinh & mirc nguyén tir 13 chua 16 rang, van chua
rd bé mat ty do anh huong nhu thé nao dén sy tao mam va su phat trién tinh thé,
tinh chat da thu hinh cta cac hat nano...Lam rd chi tiét cdu tric dia phuong cua hat
nano la quan trong, bai vi nd lién quan dén mét sé dic tinh cu thé duoc tim thiy cho
c4c vat liéu nay. Do d6 chung t6i dua ra ¥ tudng thuc hién nghién ctru cdu trac va
tinh chat nhiét dong cia cac hat nano Fe, FeB bang phuong phap moé phong dong
luc hoc phén tir thong qua viéc phan tich HPBXT, phan bd SPT va phuong phap

truc quan hoa.
2. Muc tiéu dé tai

- Xay dung va phan tich duogc ciu trac cac hat nano kim loai Fe va Fe-B
thong qua viéc phan tich ham phan bd xuyén tim (HPBXT), phan bd sd phdi tri
(SPT), str dung tryc quan hoa 3 chiéu va khao sat sd luong céc loai don vi cAu trac
va mam nano tinh thé.

- Cb ging dua ra dugc co so 1y thuyét dé co thé giai thich thoa dang vé vi ciu
tric va mot so tinh chat nhiét dong trén céac hat nano kim loai.

3. Phwong phap nghién ctru ciia dé tai

- Str dung cac phan mém mo phong thong ké hoi phuc, md phong PLHPT va
mot s6 phuong phap phén tich vi cau tric hat nano.

- Str dung phuong phap truc quan héa 3 chiéu dua trén phin mém Matlab dé
quan st vi cu trac va qua trinh bién doi trén hat nano kim loai & muc do nguyén
tu.

4. P6i twong va pham vi nghién ctru ciia dé tai

- B6i trgng nghién ciru 13 cac hat nano kim loai Fe, Fe-B vo dinh hinh



- Pham vi nghién ctru 13 nghién ctru 1y thuyét co ban vé vi cdu trac, tinh chét
va cac hiéu ung vat ly trong hat nano kim loai trong dai nhi¢t do0 200-2500 K;
Nghién ctru vi cdu trac hat nano kim loai trén cdc mau mé phong theo kich thuéc
cta hat, diéu kién nhiét do va 4p suét khac nhau;- Dua ra co sé 1y thuyétgiai thich
mdi lién hé gitra tinh chat nhiét dong va qua trinh hinh thanh céc “pha trung gian”

trong hat nano kim loai.
5. Céu tric cia dé tai

Ngoai phan mé dau, két luan va tai liéu tham khéo, dé tai duoc chia thanh 3
chuwong: Chuong 1 gidi thiéu tong quan vé phuong phdp md phong, 1y thuyét
chuyén pha, 1y thuyét tinh thé héa va diac diém vé cau truc, tinh chat cua cac hat
nano kim loai; Chuong 2 trinh phuong phap sir dung dé nghién ciru dé tai va céac k¥
thuat tinh toan, phan tich cac dic trung cdu tric; Chuong 3 trinh bay cac két qua va

nhirng thao luan vé cAu trac va tinh chat nhiét dong cua cac hat nano Fe, FeB.



Chwong1 TONG QUAN

Trong chuong nady, chung t6i gi6i thiéu vé phuong phap moé phong DPLHPT
va thong ké hoi phuc. Pong thoi, trinh bay tong quan vé Iy thuyét chuyén pha, ly
thuyét tinh thé hoa. tinh thé hoa va dic diém ciu trdc, tinh chit caa cac hat nano

kim loal.
1.1 Phwong phap mo phéng PLHPT va théng ké héi phuc

M® phong vat liéu 1a phuong phap nghién ctru, khao sat cac hién tuong vat li
xay ra trong vat liéu bang cac ki thuat s dung may tinh, cu thé 1a sir dung chuong
trinh may tinh dé mé ta mot qua trinh hoic mot tap hop cac trang thai vi md cua hé
vat ly theo mot mé hinh (mot cach md ta toan hoc vé mot hé vat 1y) cho trudc. Thuc
chat @6 1a viéc xay dung cac md hinh nguyén tir va md phong céc tinh chat vat Ii
ctia md hinh d3 xay dung. Chang han md phong chuyén dong cua cac phan ti trong
hé khi, long, ran... ding cac phuong trinh co hoc c6 dién Newton; md phong cac
qua trinh truyén nhiét, khuyéch tan; mé phong bién d6i thoi tiét (p.t. Navier-
Stokes); m6 phong cac sinh phan tir: protein, ADN... hoac mé phong cac hé sinh
thai: food chains, dan chim bay (self-driven systems). Tir viéc md phong cé thé
kiém chang Iy thuyét, tién doan thuc nghiém, du bao dwoc nhirng vat liéu méi va
nhitng tinh chat caa ching, khao sat dugc su chuyén pha... mot cach nhanh chéng.
Trong nghién ctiru, md phong c6 thé tim hiéu cac co ché vi md cua cac hién tuong,
khao sat su bién dbi cua hé & muc nguyén tir, theo doi dugc dién bién cua hién
tugng ¢ nhiing thoi diém cu thé. Trong cdng nghé vat liéu, phuong phap md phong
c6 thé tao ra dugc nhitng vat liéu méi theo yéu cau sir dung. Vat liéu dugce xem nhu
mot tap hop gdm nhidu nguyén tir voi quy luat van dong riéng. Khi mo phong vat
liu & quy md nguyén tir, ki thuat mo phong doi hoi phai c6 may tinh cé téc do tinh
toan cao. Do d6 phuong phap mo phong ra doi va phat trién cling véi sy phat trién
cua céng nghé may tinh va duoc khing dinh nhu mot mon khoa hoc. Tuy theo ting
truong hop cu thé ma st dung cac phuong phap mé phong khac nhau nhu: mo
phong dong luc hoc phan tir, md phong Monte Carlo, md phong nguyén 1i ban dau
va thong ké hoi phuc...Théng ké hdi phuc duoc coi 1a truong hop riéng cia md

phong dong luc hoc phén tir ¢ 0K,



1.1.1 Phwong phap dong luc hoc phan ti (DLHPT)
M6 phong DLHPT cho phép theo ddi va du doan su bién ddi theo thoi gian cua hé
cac phan tir (nguyén tir) c6 tuong tac [4]. Chuyén dong cua cac nguyén ti trong

khong gian md phong tudn theo cic phuong trinh chuyén dong Newton.

M6 phong DLHPT duogc gisi thiéu lan dau tién trong nghién ciu tuong tac
giita cac qua cau cing duogc thuc hién boi Alder va Wainwright [2,3]. Tiép dén,
Rahmna bit dau sir dung cac thé twong tac lién tuc trong mé phong DLHPT véi
chat l1ong Ar va nuéce [31,32]. Sau d6, rat nhidu nghién ciu ca vé thé twong tac ciing
nhu phuong phap md phong PLHPT dugc phét trién [34,46]. Ngay nay, phuong
phap md phong DLHPT déng vai trd quan trong trong cac nghién cau ly thuyét hoa
hoc, sinh hoc va trong khoa hoc vat licu. M6 phong PLHPT tao ra mot chudi céc
cau hinh bién d6i theo thoi gian. Cac cau hinh phu thudc vao thai gian nay tao ra
quy dao ctia cac nguyén tir tir vi tri ban dau cho téi khi két thic qua trinh mé phong
[33]. Tinh chat nhiét dong hoc vi md c6 thé thu duoc bang cach bién doi cac thong
tin chi tiét tir cac tap hop & muc vi md dua trén co s& cua co hoc thong ké. Tuy
nhién, céc tinh toan trung binh theo thoi gian bang mé phong BLHPT khong gidng
VGi céch tiép can trong co hoc thdng ké sir dung trong mé phong MC. Vi dy, viéc
dua ra mot gia thiét hop Ii rang cau hinh cudi cing cua hé dat dén trang thai can
bang, rd rang mat do xac suat cua cau hinh d6 16n hon mat do xac suat cua cac cau
hinh khac khong ¢ trang thai can bing. Tuy nhién, trung binh tap hop c6 thé chuyén
thanh trung binh theo thoi gian, trung binh ciia qui dao. Tiép theo, chiing ta cd thé
tinh toan cac tinh chat nhiét dong hoc vi mé cua hé md phong tir trung binh quy dao
trong mé phong PLHPT. Mic di s6 nguyén tir duoc s dung trong md phong
DLHPT va md phong MC tir vai nghin cho dén vai triéu nguyén tir, nhung kich
thugc md hinh md phong nay van con rat nho so véi cac mau khéi thyc té. Do do,
tly vao ting muc dich nghién ctru ma diéu kién bién tuan hoan dwgc ap dung cho
cac hé cu thé [26].

Xét mot hé gom N nguyén tir duoc gieo vao khéi hinh 1ap phuong canh L. Toa
d6 ban dau cua cac nguyén tir c¢d thé Iy ngiu nhién nhung phai thoa man diéu kién

khong c6 bat ky hai nguyén tr nao qua gan nhau. Dudi tac dung cua luc twong tac,



cac nguyén tir s& dich chuyén dan dén vi tri can bang. Trang thai can bing caa md
hinh duoc xac dinh boi nhiét do va p suit. Chuyén dong cua cac nguyén tir trong
mo hinh tuan theo dinh luat co hoc ¢6 dién Newton. P4i voi hé gom N hat, phuong

trinh chuyén dong cua dinh luat hai Newton ¢ thé viét nhu sau:

oo O
mia; =m; F - Fi(rl""rN) (1-1)

vé6i, Fi 12 luc tdng hop tac dung I&n nguyén ti thir i tir cac nguyén ter con lai; mi vaai
lan luot 12 khdi lugng va gia téc cua nguyén tir the i. Luc Fi duge xac dinh theo

N , N oU,;
cong thurc: F=->—

1
= o

(1.2)

trong do, U; la thé twong tac giira nguyén tar tha i va nguyén tu the j va rij 1a
khoang céch giita chung. Dé tinh toan tuong tic xa, gan ding Ewald-Hassen da

duoc su dung.

Trong md phong PLHPT, c6 nhiéu thuat toan duoc st dung dé giai hé phuong
trinh chuyén dong cia cac nguyén tir theo dinh luat hai Newton. Trong so céc thuat
toan duoc su dung hién nay, thuat todn Verlet dugc st dung rong rai hon do tinh
don gian cta nd. Trong thuat todn nay, toa do cua nguyén tir i ¢ thoi diém (t + dt)
duogc xac dinh thdng qua toa d6 ciia nd & hai thoi diém t va (t - dt) bang biéu thic:

r(t+dt) = 2r(t) - r.(t - dt) + (dt)? F'?(t) (1.3)

Van téc & thoi diém t duoc xac dinh thdng qua toa do & thoi diém (t - dt) va (t + dt)
theo biéu thac:

[ (t+dt)-r (t-dit)

V(0= 2dt

(1.4)

Luc Fi(t) duoc phan tich theo ba thanh phan twong ung véi cac phuong Ox, Oy va

Oz cua hé toa do Dé cac:

Ft)=F, +F, +F, =ZF—XJ+ZFT]+ZFTJ (1.5)
i i j



trong do Zﬁ duoc xac dinh nhu sau:
i

= _o aU(rij) Xi_Xj
;FX”_XO'Z(_ o, ] ; .

Vai X, 1a vécto don vi cua truc Ox. Céc thanh phan F—yl F—Zl duogc x4c dinh tuong tu

nhu phuong trinh (1.6). Mic du kém chinh xac hon phuong phap nguyén li ban dau
nhung phuong phap MD cho phép tinh todn véi hé 16n hon va nghién dugc ca tinh
chat tinh va dong. Trung tdm cta phuong phap nay 13 mé ta tuong tac ctia Cac hat
trong hé boi thé tuong tac 13 ham cua céc toa do cac hat trong hé.

1.1.2 Phwong phdp théng ké hoi phuc (TKHP)

Phuong phap théng ké héi phuc thudng duwoc st dung trong md phong
cu trac vat liu vo dinh hinh trong diéu kién cac qua trinh dién ra it phu thuodc
vao nhiét d6. Vé ban chat, phuong phap théng ké hoi phuc 1a phuong phap MD
dugc xét d nhigt do T = 0 K [4,43].

Duéi tac dung cua luc tuong tac, cac nguyén tur s€ dich chuyén dan dén vi tri

can bang moi. Luc F tac dung 1én nguyén tir thir i tir cic nguyén tir tha j con lai

trong mo hinh dugc xac dinh theo cong thirc:

i rij

_ oo(r.) r.
Fi(t)—Z[ (Zir”)'ri]- (1.7)

Trong d6, rij 13 khoang cach giira hai nguyén ttr i va j; o(rij) 1a thé tuong tac
gifta cac nguyén tir. Luc F,(t) dugc phén tich theo 3 thanh phan tuong tng véi 3

truc X, Y, Z caa hé toa d6 Dé-cac:

F(t)=F, +F, +F, =Z(If,_ +F, +F). (1.8)

O day, Y. IfXij duoc xéac dinh bai:



i or; T

Zlfxij :XO(_GQ(ﬁj).(Xi _yj)J. (1.9)

Trong d6, X, la vecto don vi theo truc x. Cac thanh phan Z IEXU_ , Z IfZij duoc
i i

tinh twong tu theo biéu thirc (9). Sau khi xac dinh dwoc luc tac dung F.(t), tung
nguyeén tir trong moé hinh dugc dich chuyén di mot khoang cach dr cho truge theo
huéng cua luc tac dung F(t) . Sau mdi budc dich chuyén, toa do caa mdi nguyén tir

duoc xac dinh lai theo cbng thtrc:
. : F
X'(1) =x(|)+dr.?'. (1.10)

Trong d6, F vaF, tuong ang la thanh phan luc theo truc x va mo-dun luc

tong hop. Trong phuong phap TKHP, dong ning cta hé bang khong nén tong thé

nang ctia md hinh ding bang nang lugng cia hé:
1
U =22 0(r) (1.12)
ij

Qua trinh tinh toan trén dugc lap lai nhiéu 1an cho t6i khi téng thé nang U
cua hé co gia tri on dinh, khi d6 hé dat trang thai can béng thi dung lai. Khi nang
lugng cua h¢ dat td1 gia tri va trang thai on dinh, mo hinh s& duoc st dung dé

nghién ctru cac vi ciu triac va mot so tinh chat khac.
1.2 Ly thuyét chuyén pha
1.2.1 Nhiét dpng hoc chuyén pha

Pha 1a tdp hop nhiing phan dong nhét cua vat chat. O diéu kién can bang,
ching c6 cung thanh phan, cung trang thai va dugc ngan cach véi cac pha khéac boi
bé mit phan chia. Khi nhiét d6 hay ap xuat ctia hé thay doi sé kéo theo sy ting ning
luong tu do. Luc d6 hé c6 xu hudng bién dbi sang trang thai can b.%mg moi voi nang
luong tu do nhé hon tirc 14 cé su chuyén pha. Mot s6 qua trinh chuyén pha thuong
gip nhu qua trinh chuyén tir thé 16ng sang thé hoi, qué trinh déng bang ctia nuéc,

qua trinh tao thanh cac két cAu vat liéu khac nhau trong luyén kim... Cac hién tuong
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nay rat quan trong khong chi trong ty nhién ma ca trong cac nganh cong nghiép vét
liéu. Chuyén pha thuong duoc khoi dau bang su tao mam ctia pha méi. Qué trinh
nay dugc thuc hién boi sy khuéch tan cua céc nguyén tir, phan tu dé két tu v&i nhau
tao thanh mam. Cac mam 16n dan theo thoi gian va vat liéu chuyén sang pha méi

khi qua trinh nay két thuc.

Theo quan diém nhiét dong hoc chuyén pha, khi h¢ vat liéu & mot pha nao do, nang

lwong tu do g clia nguyén tir dugc xac dinh theo biéu thirc sau:
g=H-TS (1.12)
trong d6 H : Enthalpy; S: Entropy.

Qua trinh chuyén pha s& xay ra néu pha méi 6n dinh hon tirc c6 ning luong tu do
nhé hon pha ban dau. Su phu thudc cua g vao nhi¢t dg dugce biéu dién trén hinh 1.1.
O nhiét dd chuyén pha Tm, ning luong tu do ciia hai pha (pha a va B) bang nhau.
Khi T > Tm, hé chi ton tai & pha a vi c6 nang luong tu do nhd hon. Khi T < Tm, hé
chi ton tai & pha B. Néu a 1a pha long va P 1a pha ran thi Tm 1a nhiét do két tinh. Nhu
vay qua trinh két tinh chi bat diu & nhiét @6 T < Tm boi khi d6 théa méan diéu kién
chuyén pha: gp < gu. Vi vy, chuyén pha can do qua ngudi ATm= Tm - T. Khi d6 dong
luc chuyén pha & nhiét d6 T da cho 13 hiéu nang lugng tu do gitta pha o va pha p:

AH_AT
Ag=0,—-9,=AH -TAS = Ag zT—m (1.13)

m

AHm = Hm - H dugc goi 1a do bién thién enthalpy.

F 9

g

Hinh 1.1. Sy thay déi nang heong ti do theo nhiét d6 cia hai pha o va p.
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Theo li thuyét nay, trong qua trinh tao mam cua pha mdi, sy thay doi ning
luong tu do AG cua dam tao thanh lién quan dén hai qué trinh sau: su dich chuyén
nguyén tir hay phén tir tir pha cii sang pha mé&i dan dén nang lugng tu do cta ching
giam mot luong AGyv = nAg; sy hinh thanh bé mit phan cach giira hai pha dan dén
nang luong bé mat cia mam tang mot lugng AGs. Do do, nang luong ty do cua dam

gdm n nguyén tir thay d6i mot lvong AG duoc xac dinh theo biéu thirc sau:
AG =-AG, + AG (1.14)

-AG, : phan ning luong thay d6i ciia cac nguyén tir khi chuyén pha (—AG, <0).

AGy : phan nang lugng bé mit giita pha mam va pha ban dau (AG4 > 0).

Nhu vay, ¢ nhi¢t do T < Tm, khi cdc dam dugc hinh thanh ¢6 d§ giam nang luong
clia cac nguyén tir 16n hon do ting ning lugng bé mit (AG, > AGqy), ching s¢& co
xu huéng 6n dinh & pha méi vi sy hinh thanh chung lam giam ning luong tu do cua

hé (AG <0).
1.2.2 Béng hoc chuyén pha

Pong hoc chuyén pha mé ta quan hé giita phan vat chat di chuyén sang pha méi va
thot gian chuyén pha & cac nhi¢t d§ khac nhau. Pong hoc chuyén pha thuong duogc

biéu dién bang biéu thirc Johnson-Mehl-Avrami (JMA):
X, =1-exp(—kt") (1.15)

trong d6: t 13 thoi gian chuyén pha; k 13 hang s6 téc do chuyén pha va c6 gia tri xac
dinh & mdi nhiét d6 xac dinh; n 1a héng s6 Arvami. Mdi quan hé gitta X pVvatocac
nhiét do khac nhau dwoc biéu dién trén hinh 1.2 (a). C6 thé biéu dién biéu d6 dong
hoc chuyén pha khi ngudi vé trén hé truc nhiét do - thoi gian hinh 1.2 (b). Hai
duong cong chit C twong Gng véi diém bat dau va két thuc qua trinh chuyén pha
dang nhiét khi ngudi tai mdi nhiét do twong mg. Néu nhiét do chuyén pha cang
thp thi thoi diém dé bat dau va két thiic chuyén pha cang som do dong luc chuyén
pha Ag cang 16n. Tuy nhién néu nhiét do thép qué thi hién tugng xay ra nguoc lai
do qua trinh khuéch tan khé khan. Dua vao biéu do, ¢ thé du doan duoc san pham

cua céac qua trinh lam ngudi dang nhiét hoac lién tuc khac nhau.
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v

Hinh 1.2. Su phu thude ti phan vit chdt chuyén pha theo thoi gian

& cdc nhiét @ khdc nhau (a) va biéu dé dong hoc chuyén pha (b).
1.3 Ly thuyét tinh thé hoa

Trong cac diéu kién khac nhau, vat liéu c6 thé ton tai & cac trang thai khac
nhau nhu ran, 16ng hay khi. Va ngay khi ¢ ciing mét trang thai, vat liéu ciing c6 thé
t6n tai & cac pha khac nhau nhu vo dinh hinh hay tinh thé. Trong d6 & pha tinh thé,
c4c nguyén tir dugc sap xép voi mirc do trat tu cao hon. Cau tric nay c6 thé duoc
tao ra trong qua trinh lam ngudi vat liéu tur trang thai 1ong hay trong qua trinh 1 vat
liéu vo dinh hinh & nhiét d6 cao. Cac nghién ctru cho thay, qua trinh két tinh xay ra
bat dau tir viée tao thanh cac dam nguyén tir c6 cu tric tinh thé trong hé. Cac dam
khi ¢6 kich thudc du 16n duge goi 14 mam két tinh. Cac mam nay phat trién dan tao
thanh tinh thé. Nhu vay, két tinh 1a mot dang chuyén pha trong d6 vat liéu bién doi
tu trang thai 1dng sang trang thai ran, tir cAu tric trat tu gﬁn sang cAu trac trat tu xa.
Qua trinh nay gom hai giai doan co ban 1 tao mam va phat trién mam. Quy luét co
ban cta cac qua trinh nay dd dugc khao sat qua li thuyét Nhiét dong hoc (Li thuyét

tao mam co dién) va li thuyét Pong hoc.
1.3.1 Nhiét dpng hoc vé sw tinh thé héa

Trong qua trinh tinh thé hoa, dong luc tao mam va phat trién 1a su giam nang luong
tu do cua hé. Li thuyét Nhi¢t dong hoc nghién ctru sy hinh thanh va 16n Ién cua

mam tinh thé dwa vao khao sat sy bién doi ning luong ty do cua nd. Xét hai trudng
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hop tao mam khac nhau. Néu mam duoc hinh thanh trong h¢ vat liéu tinh khiét
dugc goi 14 mam dong nhit. Truong hop mam xuit hién trén cac phan tir khac pha

cua h¢ dugc goi la mam khong déng nhat.
Mam dong nhdt

Gia st trong mot hé tinh khiét ¢ nhiét d6 nhit dinh xuét hién mot dam nguyén tir ¢6
thé tich 13 V va dién tich bé mat 1a S. Khi tao thanh dam, cac nguyén tir chuyén tir
pha ban dau (vo dinh hinh) kém bén viing sang pha méi (tinh thé) bén viing hon.
Ning luong cua hé cac nguyén tir ndy thay d6i do hai nguyén nhén: cic nguyén tir &
pha m&i ¢6 niang luong thip hon & pha ban dau; mit khac khi pha méi dugc hinh
thanh, bé mat ngan cach giira hai pha lam xuét hién nang luong bé mat dam. Khi do,
su thay doi ning luong cua hé dugc xac dinh theo biéu thire (1.14) trén. Diéu kién

nay co thé duoc xac dinh cu thé nhu sau:
A: dién tich bé mat ctia mét nguyeén tu;
Ag : ning lugng thay d6i cuia nguyén tir khi chuyén sang pha méi;
AG, ., : ndng lugng thay d6i ciia ddm gdm n nguyén ti;
o, : nang luong trén mot don vi dién tich bé miit.
Coio, 1a mot hang sd, khong phu thudc vao sd hat n (o, =o) thi biéu thuc

(1.14) duoc viét lai la:

AG

hom

=-NAg +n**Ac (1.15)

Ma ning luong tu do ctia ddm phu thudc vao sd nguyén tir chira trong né. Su

phu thude nay dugc khao sat nhu sau:

dAG - d(—nAg + n**Ao) _

hom — 0
dn dn

0 (1.16)

e . 8 AG°
Giai phuong trinh tim dugc N=N =_——-——
27 Ag

(1.17)
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Khi n < n”, ning luong tu do cua hé ting khi n ting. Vi vay, cac dam nho
khéng 16n 1én dugce, ching c6 xu huéng tan ri. Trudng hop dam c6 sb nguyén ti n
= n" ang v4i gia tri 16n nhit cua AG,,, duoc goi la trang thai téi han. Gia tri n”
duoc goi 1a kich thudce tdi han. Khi cac dam c6 kich thudc n > n*, ndng lugng tu do
ctia hé giam khi ting n. Cac dam khi d6 duoc goi 1a cac mam tinh thé va qua trinh
16n 1én ctia mam dién ra tu dong. Do vay, diéu kién dé cac dam co thé tao thanh
mam va cdc mam nay tiép tuc phat trién thanh tinh thé 1a kich thudc cia dam phai

*

du 16n sao cho N>N". GoiAG, _ 1a ning luong bién ddi cia mam & kich thude t6i

hom

han. Gia tri nay la:

AG, . =-n"Ag+n?*Ac
2/3
S AG, =- 2hAc 2A0 | s
3 Ag 3 Ag
s o4 Ao’
T 27 (AQ)° (1.18)

*

C6 thé tim dwoc mdi quan hé gita AG, . van"

*

AG,, 4 AG° (3 Ag )3 _Ag

*

n" 27 (Ag)?\ 2 Ao 2
. N'Ag
& AGpo =—= (1.19)

Néu s6 nguyén tir ciia mim dat gia tri n = no thi AG_," = 0 va no dugc xéc dinh nhu

Sau.

AY (3.
—Nn,Ag +n,PAc =0 n, :[Z—g) =(§n*j (1.20)

Khi kich thuéc ciia mam vuot qua gia tri no, mam tinh thé nim & trang thai

c¢6 ning lugng thap hon ning luong ban dau ting véi AG, ., <0. Khi dé tinh thé sé

dugc phat trién cho dén khi két thuc va hé ¢ trang thai bén viing. Trong hé dong

nhét:
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AG

hom

= —gﬂrsAgV +4rr’c (1.21)

Ag, la nang luong bién ddi ciia nguyén tir trén mot don vi thé tich dugc tinh theo

biéu thirc sau:

AH_ AT
AQ, =——— (1.22)
Tm
AH_:d6 bién thién entanpy ctia hé Gmg véi mot don vi thé tich;
AT _:d6 qué ngudi; Tm: nhiét do chuyén pha cua vat li¢u. Ta co:
d (—ﬂm“q’Ag +47r°o)
dAG,,, 0 3 v ~0 (1.23)
dr dr
Gisi ol N r_r*_ZG_ZGTm 1 L4
1d1 phuong trinh tim dugc: AG, AH_ AT (1.24)
* 4 *3 2
AG,, :—gnr Ag, +4nr* o
4 (20 26\
SAG,, =——7 9 Ag, +4r iy
3"\ Ag, Ag,
SAG,, = 16 7[0-2
3 Ag,
312
o AG 16720°T,; 1 (1.24)

"m T3 AH2 AT?

O day, r" dugc goi 1a ban kinh téi han. Y nghia cua gia tri r* twong ty nhu n™.
Khi trong hé vat li¢u hinh thanh nhiéu dam nguyén tir ¢6 kich thudc khac nhau thi
khong phai tat ca cic mam déu phat trién thanh tinh thé. Chi nhiing mam cé ban
kinh I'>T" méi cé xu huéng 16n dan vi su 16n 1én nay lam giam nang luong ty do.
Con nhitng mam c6 ban kinh I < I ¢6 xu hudng tan ra. Cac mam nho nay duoc coi
1a cac nhom trat tu kém 6n dinh. Vay r” 1a kich thuédc ti thiéu cua dam tao thanh

trong hé dé qua trinh két tinh c6 thé xay ra. Tai nhiét d6 chuyén pha Tm (ATm = 0),
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chuyén pha chua bt dau vi khi d6 AG* = . O nhitng nhiét d6 khong doi thip hon
Tm, céc dai luong Ag va o c6 gia tri xac dinh nén AG, . chi phy thudc vao ban
kinh ciia mam (hinh 1.3 (a)). Khi nhiét do cang thip (Ag cang 16n) thi ca r* va
AG;()m cang nhé (hinh 1.3 (b)), cic dam cang dé dang vuot qua kich thudc téi han.

Nhu vay, cac mam tinh thé dugc tao ra dé dang hon ¢ vung nhiét do thép.

0
<4 @ 21 (b)
*O _____________ ,
< B |
) 0/ H \ AT
X
> SN >
T’ — \
T 1.* T
\

Hinh 1.3 Sy thay doi nang lwong tw do ciia mam dong nhdt theo kich thuée (a)
va phu thugc vao nhiét do (b).
Maém khéng dong nhat

Theo li thuyét nhiét dong hoc, mot trong cac yéu tb quan trong khi xét dén co ché
tao mam 13 niang lugng bé mit cua ddm. V4i hé dong nhét thi d6 1a ning luong bé
mit giita pha m&i hinh thanh va pha ban dau. Véi hé khong dong nhat, do trong hé
cO cac tap chit, khuyét tat thi cAn xét toi ca nang luong mat phan cach gitra pha
m&i, ban dau vai thanh phan khong dong nhat xuat hién trong hé. Xét truong hop
don gian sau: mam khong dong nhat c6 dang chom cau ban kinh r, chiéu cao h xuat
hién trén bé mit tap chit, 0 1a goc hop boi gilta mit cau ciia mam va bé mit tap
chat. Khi d6 trong hé vat liéu ton tai cac thanh phan khac nhau: cac nguyén tir & pha
ban dau (o), nhém cac nguyén tir tao mam & pha méi (B) va cac phan tap chit ma

cac mam hinh thanh trén d6 (8) (hinh 2.3).
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Hinh 1.4 Sy hinh thanh mam tinh thé khéng dong nhat.

Goi 64p, O3, Ous turong rng la cac gia tri nang lugng trén mdt don vi dién tich
mit ngoai gitta mam va pha ban dau, gitta mam va tap chét, giita pha ban du va tap

chit. Thé tich cia mam dugc x4c dinh theo biéu thic sau:

\Y% Iﬂhz(r—ﬂj
3

oV =zrr’(1- cosé?)2 Lr —@]

3

oV = %(1— cos@)2 (2+cosd)

_ar? 3
oV _7(2—30030+cos 0) (1.25)

Goi Agp, Aps, Aus, Ao trong tmg 13 cac dién tich bé mit gitta mam va pha ban
dau, giita mam va tap chat, giita pha ban dau va tap chat, giita tap chat va pha ban

dau khi chura tao mam.

A, =2rrh=27r*(1-cosd) (1.26)
A, =ma’ =zr’sin*@ (1.27)
Ays=A—Ay=A—nrr’sin®6 (1.28)

Ning luong cta cac bé mat khi tao mam la AG dugc x4c dinh theo biéu

thure sau:
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AGs =0,,.A5 +0,5Pss + 0,5 As
(1.29
)

O trang théi can bang AGg =0. Nang lugng bién d6i ctia mam khong dong

& AG =0, 271° (1- C0S0) + 05,17 sin* 0 + o, ( A, — 717 sin” 0)

nhét 1a:

AG,, =-VAg, + O s 'Aaﬁ + (O-ﬁé —Ous ) Aﬂ6 (1.30)

2 —3c0s6 + 00339]

AG,, = (—gﬁr3Agv + 47rr20'aﬂ )[ 2

= AC:"het :AGhom ' f (0)

(1.31)
_ 3
Do vay AGL, =AG.. .f(6) voi f () =2 3C°Sf +eos0
Do 0<@<1nénl< f(8)<1nén AG,, <AG,,,
Xéc dinh dugce kich thude t6i han cia mam:
r=r" = 294 (1.32)
Ag, '

So voi mam ddng nhat, kich thudce téi han hiu nhu khong di trong khi rao
can nang lugng AG;‘et ha thip hon khién hé khong dong nhit c6 thé dé dang tao

mAam tinh thé hon.
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AG A

-

AG,

het

L

Hinh 1.5 Su bién doi nang luong tu do phu thuoc vao kich thuoc cua dam

trong hé déng nhdt va khéng dong nht.
1.3.2 Béng hoc vé tinh thé héa

Mac du li thuyét Nhiét dong hoc da cung cép cac luan ctr kha t6t dé hiéu vé
co ché tinh thé hoa, xu hudng bién doi pha cua vat liéu nhung né khong mo ta dién
bién clia qué trinh dic biét 1a nhimg bién d6i trong qua trinh chuyén pha tinh thé. Sy
bién d6i pha xay ra nhu thé ndo theo thoi gian s& dugc mo ta trong mot 1i thuyét

khac, 1i thuyét Pong hoc.

Theo Ly thuyét nhiét dong hoc, chi cac ddm nguyén tir c6 kich thudc dat gia tri t6i
han méi c6 thé trd thanh mam tinh thé. Tuy nhién ngay ca khi & kich thuéc t6i han
(r = ) thi van c6 thé xay ra hién tuong tan ra dam. Vi vay, cac dam nay chi thuc sy
tao thanh mam két tinh khi kich thudc cua chung vuot qua kich thuéc téi han (r >
) tirc c6 it nhat mot nguyén tir lién két véi ddm & kich thude t6i han. Cac nguyén
tr mudn lién két v6i dam phai c6 ning luong du 16n dé vuot qua rao can ning
luong mat phan cach giita pha mam va pha ban dau Q, (hinh 1.6). Nhu vay, toc do
tao mam ctia hé & nhiét do T thip hon nhiét d6 néng chay Tm tai mot thoi diém nao
d6 phu thudc vao sb dam c6 kich thudc toi han va tan sudt cac nguyén tir vuot qua
mat phan céch lién két véi cac dam téi han do; ching phu thudc vao hai yéu t6 AG”

va Q, dugc xéac dinh theo biéu thirc sau:
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KT

=1~ exp(—%)exp[—%‘ij.

I=Nv, =N, exp(—%js*vexp(—&j

(1.33)
Vi hé tao mam déng nhat:
. _1670°  16720°T;
"M 3AgZ  3AH °AT’
3
=1 ~exp —MLGZ exp Qs :
3KT Ag, KT
=1 ~exp 16701, 1 exp %1 (1.34)
3KAH > TAT? k T) '

trong d6: I 1a tbc d tao mam (mam/m-3s™);
N™ 12 mat do cac dam co6 kich thudce téi han;
v, la tan suat cac nguyén tir vugt qua mat phan cach lién két véi dam (s™);
v 13 tan sudt cac nguyén tir vuot qua mit phan nhay vao dam (m'2.s%);
S™1a dién tich bé mat dam & kich thude t6i han (m?).

Quq 1a hoat nang khuéch tan bé mat phu thudc vao co ché khuéch tan va ban

chat cua cac pha.

4

Hinh 1.6 S bién déi nang lwong ciia nguyén tir trong qud trinh chuyén pha.
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—— Céc nguyén ttr trén bé mat dam

- Pam co6 kich thudc té1 han

- Céc nguyén tir ¢6 thé lién két véi dam

Hinh 1.7. Su tao mam ciia dam nguyén tir co kich thuoc toi han.

Hai ham e-mii phu thudc khac nhau vao nhiét do. Khi nhiét d cang thép (do
qua ngudi ATm cang 16n), thira s6 dau tién ting vi ning luong t6i han AG™ ti 16
thuan voi (ATm)? trong khi thira sb thir hai giam néu gia thiét Qg khong phu thudc
vao nhiét d6 . Tich cua hai thira sb nay cho mot cuc dai img v6i nhiét do T nao do
nho hon Tm. O nhiét 46 cao gan Tm hay & nhiét do thip gan 0 K: T —T_ hay
T —0 thi | —0. Sy thay doi téc do tao mam vao nhiét 4o ciia hé dugc biéu dién
nhu hinh 1.8 ().

V6i hé tao mdm khong ddng nhat, do AG,, <AG, nén I >1vsi | va
Inom twong g 1a tbc do tao mam doéng nhat va mam khong dong nhét ciia hé & cung
diéu kién nhiét d6. So v6i mam dong nhat, sy tao mam khong dong nhat c6 thé xay

ra & vung nhiét do cao hon voi tdc dd 1on hon.
Téc dj phat trién mam tinh thé

Theo nguyén li cuc tiéu ning luong, cic qua trinh trong hé xay ra theo xu
huéng lam giam ning luong tu do ciia dan dén sy sap xép cac nguyén tir trong hé
6n dinh hon. Vi vy, qua trinh phat trién mam lam giam ning luong cua hé xay ra
tu phat. Téc d phat trién mam phu thudc vao hai yéu td: sd nguyén tir chuyén dén
bé mit mam va kha niang dinh vi trén bé mat nay. Khi cic dam nguyén tir duge hinh
thanh, c4c nguyén tir trong hé tiép tuc nhay vao dam dong thoi cling c¢6 nhiing

nguyén tir tr trong ddm nhay ra bén ngoai. Hién tuong nay xdy ra ngay cd khi céac
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dam tao thanh mam tinh thé. Theo mé ta trén hinh 1.6, c4c nguyén tir mudn chuyén

tir pha ban dau sang pha mam tinh thé phai vuot qua rao can ning luong Q,. Véi

qua trinh nguoc lai, cac nguyén tir muén nhay tir mam ra ngoai phai vugt qua rao
Q,

can (Q,+Ag). S6 nguyén tir nhay vao mam ti 1¢ voi exp(—ﬁj. Mit khac, sd

_ Qs +Ag

. Do vay, trong qua
KT J ay gq

nguyén tir nhdy tr mam ra ngoai ti 18 voi exp(

trinh chuyén pha, s6 nguyén tor chuyén dén bé mat mam la hi€u s6 cac nguyén tu

cua hai qua trinh trén:

U~ exp(—f—_l‘ij - exp(—wj

KT
=U ~ exp(—(kg—_l‘fj{l— exp(—k—gﬂ
=U-~C exp[—f—_l‘ij (1.35)
Trong d6: U 1a tc d6 tao mam, ta co; C = {1— exp(—i—?ﬂ .

Khac véi tbe do tao mam, toe dod phat trién mam phu thudéc manh vao nhiét dé va
dugc mo ta trén hinh 1.8 (b). Khi nhiét do tang thi toc do phat trién mam ting. Tuy
nhién & ving nhiét 6 cao T —T_ thi U — 0. Nhu vay téc do tao mam c6 gia trj

cuc dai ¢ vung nhiét do cao dudi di€ém nong chay.
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Hinh 1.8 Su phu thuoc vao nhiét do cua toc do tao mam (a)
va toc do phat trién mam (b).

Kha ning dinh vi trén mam phu thudc nhidu vao hinh thai bé mat. Khi co
mam tinh thé duoc hinh thanh trong hé, bé mat mam thuong gbé ghé hay cac go
canh cia mam tao diéu kién thuan loi cho mam tiép tuc phat trién. Sy 1on 1én cua
mam xay ra theo co ché phét trién theo 16p dwoc mé ta trén hinh 1.9. Cac nhom
nguyén tir ¢6 chidu day bang mot 16p nguyén tir gan vao bé mit cia mam hét hang
nay toi hang khac, hét 16p nay tdi 16p khac. Theo co ché nay cac nhom nguyén tir
trat tu c6 thé gén vao bé mit mam dang phat trién & cac vi tri khac nhau 1, 2 hay 3.
Su phat trién & vi tri 1 1a thuan loi nhét vi n6 khong lam tang thém di¢n tich bé mat
gitra mam va pha ban dau. O vi tri 2 kém thuan loi hon, con vi tri 3 khong thuan loi
vi ting thém dién tich bé mit. Nhu viy cac nhom nguyén tir gin vao vi tri 1 13 thuan
loi nhat. Khi cac vi tri nay da hét trc 12 hang da phét trién xong, cic nguyén tr méi
gén vao vi tri 2 va sau do tao diéu kién cho su phat trién & cac vi tri m&i. C nhu
vay s& tao nén 16p tinh thé méi trén bé mit tinh thé. Lép nguyén tr bam 1én bé mat
ctia mam co thé xem nhu mot dang mam ki sinh. Vi vay nhiing mam tao thanh

trude s& thuan loi hon dé tiép tuc phat trién.
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Hinh 1.9 Co ché phdt trién tinh thé theo I6p.

Téc dé chuyén pha tinh thé

C6 thé xem nhu qua trinh chuyén pha tinh thé ctia vat liéu gdm hai giai doan

13 tao mam va phat trién mam. Do vay, téc do chuyén pha khong chi phu thudc vao

toc d0 tao mam ma con phu thudc vao toc do 16n 1€n ciia mam. Néu goi toc do

chuyén pha 1a J thi J 1a ham cta I va U: J=J (I, U). Trén hinh 1.10 (a) 1a d5 thi biéu

dién tdc d6 chuyén pha cta vat liéu. Tir d6 thi ta thiy, cdc mam tinh thé c6 thé d&

dang tao ra ¢ vung nhiét do thép nhung lai phat trién manh & vung nhiét do cao. Vi

vay, qué trinh chuyén pha tinh thé coa vat liéu xay ra thuin lgi & vung nhiét do

trung gian gitra hai vung nhiét do nay. Tu do cé thé biéu dién su phu thudc vao

nhiét do cta thoi gian pha trén hinh 1.10 (b). O nhiét d6 qué thap hay qua cao sé&

khong thuan lgi cho sy tao mam va phat trién tinh thé.
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Hinh.1.10 Su phu thuéc vao nhiét do cua toc do chuyén pha (a);

va cua thoi gian chuyén pha (b).

t(s)

(b)



Trong qué trinh tinh thé héa, cac mam tinh thé 16n dan 16n.Ti phan cac

nguyén tor & chuyén pha tinh thé X duoc xac dinh theo phuong trinh Johnson-

Mehl-Avrami:
zIU%t" )
X, =1—exp(— 2 j:> X, =1—exp(—kt") (1.36)
trong do: 1 1a tdc d6 tao mam;
U la tdc d6 phat trién mam;
riu®

t 1a thoi gian chuyén pha; hé sé k = 3

n 13 hé s Avrami.
Hinh 1.11 (a) biéu dién su thay d6i cuia Xp theo thoi gian. Trong giai doan dau cia
qua trinh tinh thé hoa, cac mam tinh thé duoc hinh thanh. O giai doan phat trién tiép
theo, cac mam 16n 1én rat nhanh cho t6i khi toan bd cac cac nguyén tir trong hé bi
két tinh. Ti phén cac nguyén tr chuyén pha tinh thé trong hé phu thudc vao nhiét do

va thoi gian chuyén pha duoc biéu dién trén d6 thi hinh 1.11 (b).

o
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0 >
M T t
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t(s)

Hinh 1.11 Sy phu thuéc vao nhiét d¢ va thoi gian cia ti phan chuyén pha.
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1.4 Pic diém ciu trac va tinh chit cia cac hat nano kim loai
1.4.1 Céc tinh chdt co’ ban ciia hgt nano

Hat nano 1a cé4c vat liéu nano khong chiéu. N6 thuong c6 dang hinh cau, co
ban kinh tir vai nm cho dén 100 nm. Véi nhiéu phuong phap thuc nghiém khac
nhau ngudi ta da ché tao dugc cac hat nano kim loai va hop kim nhu: Ag, Au, Fe,
SiO2, Fe30s,...Cac hat nano nay déu c6 nhing tinh chat dic biét, khac han so voi
vat liéu khdi va dugc ung dung trong nhiéu linh vuc khac nhau. Cac hat nano c6
nhitng tinh chét dic biét so vai vat liéu khdi d6 1a tinh chat quang, tinh chat dién,
tinh chét tir va tinh chat nhiét. Tinh chat quang hoc cta hat nano vang, bac tron
trong thay tinh 1am cho céc san pham tir thuy tinh c6 cac mau sic khac nhau da
dugce nguoi La M4 str dyng tir hang ngan nam trude. Cac hién tuong d6 bat nguon
tir hién twong cong huong Plasmon bé mat (surface plasmon resonance) do dién tir
ty do trong hat nano hap thu anh séng chiéu vao. Hat nano con thé hién tinh chét
dién rat dién hinh vi trong vt liéu nano kim loai xuét hién hiéu tng luong tir do
giam gitr 1am roi rac hoa cau trac ving nang luong. Tinh din dién cua kim loai rat
tot, hay dién trd cia kim loai nhé nho vao mat d dién tu tu do cao trong do. Déi
véi vat lidu khéi, cac 1i luan vé do dan dya trén ciu trac vung nang lugng cua chat
ran. Dién trd cua kim loai dén tir sy tan xa ctia dién tir 1én cac sai hong trong mang
tinh thé va tan xa v6i dao dong nhiét ctia ntit mang (phonon). Tap thé cac dién tur
chuyén dong trong kim loai (dong dién ) duéi tac dung cia dién truong (U) co
lién h¢ vd1 nhau thong qua dinh luat Ohm: U= IR, trong d6 R 1a dién tr¢ ctia kim
loai. Dinh luat Ohm cho thay duong I-U 1a mot dudng tuyén tinh. Khi kich thuée
cua vat liéu giam dan, hién tuong luong tr do giam ham lam roi1 rac hoa cAu tric
viing ning luong. Hé qua ciia qua trinh lugng tir héa nay ddi voi hat nano 1a 1-U
khong con tuyén tinh nita. Moi hat nano déu c6 tinh chat tir do hiéu tng bé mat.
Cac kim loai & trang thai khéi nhu sat, cdban, niken c6 tinh sét tir. Khi kich thudc
cua ching giam xudng ¢& nm (vat liéu ¢ trang thai nano) thi trat tu sat tir bi pha vo
va lam cho ching chuyén sang trang théai siéu thuan tir. Vat liéu nano & trang thai
siéu thuan tir cé tur tinh manh khi co tir trrong va khéng cd tur tinh khi tar truong bi

ngit di, trc 12 tir du va lyc khang tir hoan toan bing khong. Bac biét cac kim loai


http://hoahocngaynay.com/vi/phat-trien-ben-vung/nang-luong-tai-tao.html
http://hoahocngaynay.com/vi/hoa-hoc-hien-dai/vat-lieu-moi.html
http://hoahocngaynay.com/vi/phat-trien-ben-vung/nang-luong-tai-tao.html
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quy nhu vang, bac c6 tinh nghich tir & trang thai khdi do su bu trir cip dién tir. Khi
vat liéu thu nho kich thudc nano thi su bu trir trén sé khong hoan toan nira va vat
liéu c6 tir tinh trong dbi manh. Ngoai ra mot sé vat liéu nano con thé hién tinh chat
nhiét t6t hon so véi vat liéu khéi. Ong nano cac bon c6 d6 dan nhiét vao khoang
6000W/m.K cao hon rat nhiéu so véi kim loai khéi (Fe) c6 do dan nhiét vao khoang
80,2 W/m.K, do d6 éng nano cacbon duoc dung trong bo phan ha nhiét cua linh
kién ban dan.

1.4.2 Ung dung ciia hat nano

Hat nano cé ung dung trong rat nhiéu linh vyc nhu y sinh, cong nghiép, dién
tr, moi trueong. Trong sinh hoc, ngudi ta sir dung cac hat nano tir tinh dé phan tach
té bao. Hat nano thuong ding 12 hat 6xit sit. Cac hat nay dugc bao phu boi mot loai
hoa chat co tinh twong hop sinh hoc (chat hoat hoa) nhu 1a dextran, polyvinyl
alcohol (PVA),... C4c hat tir tinh nay c6 thé tao ra cac lién két vai céc té bao can
dugc phan tach (phuong phap danh dau té bao). Ung dung cua vat lidu tir nano
trong sinh hoc c6 rat nhiéu, dic biét 1a nhitng tng dung dang duoc nghién ctu soi
ndi va ¢ trién vong phat trién d6 1a phan tach té bao (magnetic cell separation), dan
truyén thudc (drug delivery), ting than nhiét cuc b (hyperthermia), ting do sic nét

hinh anh trong cong hudng tir hat nhan (MRI contrast enhancement).

Trong y hoc né duoc wng dung trong dan truyén thudc. Cac hat nano tir tinh nhu 1a
hat mang thudc dén vi tri can thiét trén co thé (thong thuong dung diéu tri cac khoi
u ung thu). Hat nano c6 tinh chat tir thuong ding & ddy 1a hat nano oxit sit (FesOg).
Hat nano FesOs dugc phi mot 16p chat hoat hda gan két voi thube diéu tri dong vai
tro 1a hat mang. Hién nay, con ngudi da ché tao ra hat nano c6 dic tinh sinh hoc va
c6 tac dong 1én con ngudi y hét nhu khang thé, tic 1a chldng c6 thé 1ap trinh dé truy
diét t& bao ung thu. Cac chat liéu tir cdng nghé nano cd thé hd trg viéc chan doan
bénh tat hay khao sat co thé, bang cach gan nhitng chudi ADN vao nhitng hat nano
c6 kha nang cam thu dic tinh sinh hoc cua té bao va g tin hiéu ra bén ngoai.
Nhitng hat nano phat quang khi di vao co thé va khu trd, tap trung tai cac ving
bénh, két hop vai ky thuat thu nhan tin hiéu phan xa quang hoc giup con ngudi ¢6

thé phat hién cac mam bénh va c6 bién phap diéu tri kip thoi. Céng nghé nano trong
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tuong lai khong xa s& giup con ngudi chdng lai cin bénh ung thu quai ac. Ngay ca
nhitng cin bénh ung thu kho chita nhit nhu ung thu nio, cac bac si s& ¢ thé d&
dang diéu tri ma khoéng can ma hop so cia bénh nhan hay bat ky phuong phap hoa

tri doc hai nao.

Bén canh d6 hat nano cé thé dung dé thay thé cac ngudn ning lugng khong tai tao,
giam 6 nhiém, ting hiéu suit pin mat troi. Dién hinh nhu cac hat nano sit con duoc
trng dung 1am sach méi tredng, ngudn nudc nhu 1am mat doc tinh cua kim loai ning
doc hai nhu chi, niken, thay ngan, tham chi ca phé thai hat nhan nhu urani. Bang
cach phun hat nano sat ¢ kich thugc 1-100 nano mét vao cac kénh nudc ngam, cac
hat nano sat chuyén hoa céac chat gay & nhiém thanh dang chit khong tan va duoc
choén tai chd ma khong di chuyén theo nudc ngam. Kha nang xir Iy 1am sach cua cac
hat nay ciing c6 thé di chuyén theo hanh trinh céc chat gay 6 nhiém, tranh duoc
cong doan dao bgi chat & nhiém an giau ¢ dudi.

Trong cdng nghiép hat nano dugc ding trong son khang khuan. Bot nano bac dugc
tron voi son va phu 1én cac phim dién thoai di dong, tuong nha va cac bé mit dugc
bao vé. Trong y té hat nano bac dugc dung dé tim vao cic bang, gac bang bo vét
thuong dé tranh nhidm khuan, hay viéc ché tao khau trang c6 tim nano bac dung dé
diét vi khuan, bao vé con nguoi. Trong cac thiét bi dan dung trong gia dinh nhu may

giat, diéu hoa,... déu sir dung mang nano bac dé diét khuan.
1.4.3 Cdu tric va tinh chat nhiér dgng ciia cac hgt nano kim logi va hep kim

Céc hat nano dang dugc nghién clru, tng dung rong rai trong khoa hoc, cong
nghé va y hoc. Nhiéu nghién ciru vé vi cau trac, hiéu tng kich thudc va tinh chét
dong hoc cua cac hat nano kim loai da dugc thuc hi¢n béng ca thuc nghiém, 1y
thuyét va mé phong. Cu thé nhu: Debouttiere va cong su cho thiy hat nano vang
boc bai cac nguyén tir Gd duoc dung dé lam ting do twong phan trong cong hudng
tir hat nhan [6]. Khi tron hat nano vang hay bac vao thily tinh dé chiing c6 cic mau
sic khac nhau, Letfullin d4 phat hién hat nano vang cé thé tiéu diét cac té bao ung
thu [48]. Stir dung phuong phép thuc nghiém nhu: tin xa tia-X, nhiéu xa notron...
cac nha thyc nghiém di cung cap rat nhiéu dir liéu quan trong vé vi ciu triic va cac

tinh chat dong hoc cta cic hat nano [24, 39, 36]. Zhu va cong su sir dung phuong
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phap mé phong & mirc nguyén tir d cong bd mot sé két qua tha vi vé hiéu ung kich

thude va cac tinh chat bé mat trén hat nano kim loai nhoém [50].

Cho dén nay, nguoi ta da phat hién hinh dang, tinh chat va cu trac cta hat nano
phu thudc manh vao diéu kién va cac phuong phap ché tao chung. Thoi gian gan
day, mot sb phuong phap cho phép tao ra cac hat nano kim loai, hop kim vé dinh
hinh. Céc hat nano (NP) vé dinh hinh va tinh thé dugc quan tdm nghién ctu va phéat
trién bai vi ching ¢é nhiéu tinh chat tha vi va cé nhiéu tng dung quan trong trong
cac linh vuc cong nghiép khac nhau [5,22,23,30,38,44,47]. Ching han, cac hat nano
sat va sat vo dinh hinh thé hién tinh chét tir va tinh chat hap thu quang doc déo, diéu
nay c6 thé dan dén nhing tng dung tién tién caa ching trong céng nghé nano [15].
Cau truc caa NP vo dinh hinh bao gom hai phan: phan 16i ¢ cau tric twong ty nhu
cau tric ctia mau khéi, trong khi phan vé c6 ciu truc xdp hon [20]. Nhin chung
trang thai vé dinh hinh 1a khong bén vitng, nén khi dugc U & nhiét do va ap suit
thich hop, thi cac hat nano cau trac VDH c6 thé bi tinh thé héa thanh ciu tric tinh
thé bec, fec hodc hep. Su két tinh ciia cac hat nano vo dinh hinh d3 dwoc nghién ctu
boi cac thi nghiém [1, 9, 11, 25, 29, 47, 49]. Két qua chi ra rang so véi mau khoi, su
két tinh trong NP bao gom céc qué trinh riéng c6 ngudn géc tir cau tric xop cua bé
mat hat nano. Chang han nhu, Changsheng va cong su trong cong trinh [47] ching
minh nhiét d6 chuyén pha thay tinh va pha tinh thé cta cic hat nano Co phu thudc
vao kich thudc cia hat. Bang phuong phap mé phong PLHPT, hai nha nghién ctru
S. Ozgen va E. Duruk cho thiy: Trong qué trinh lam lanh tir tir hat nano nhém tir
nhiét d6 700 K xudng 300 K, ho phat hién hat nano nhom trai qua ba trang théi
khac nhau 1a: trang thai 1ong, trang thai tinh thé yéu (weak-crystal) va trang thai
thity tinh [27]. Su chuyén pha long sang pha tinh thé hodc sang pha VPH ciing da
dugc tim thay trong cic hat nano AlOs va CdSe/CdS nhu c6 thé thay trong céac
cong trinh [9, 29].

Qua trinh tinh thé héa trong cac hat nano déng vai tro quan trong trong khoa hoc va
cong ngh¢ hi¢n dai, khong chi dugc nghién ctru b'fmg thyc nghi€ém ma con béng mo
phong. Quaé trinh nay rat khé quan sat tryc tiép bang cac thi nghiém vi né hiém khi

Xay ra va dién ra nhanh chong. Phuong phap mo phong cho phép tinh toan quy dao
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clia tng nguyén tir riéng 1¢ nén da thanh céng dé nghién ctru sy chuyén pha vo dinh
hinh- tinh thé & cAp d6 nguyén tir. Nhitng nghién ctru ndy bd sung cho 1y thuyét tao
mam co dién thudng duoc st dung (CNT) [17]. Vi du, md phong dong luc phan ti
v6i mo hinh 16n [37] d3 thu dugec mam ty phat va su phat trién mam tiép theo tir
quan diém nguyén tu. Su phu thudc nhiét do cua tdc do tao mam va thoi gian U thu
dugc tor mé phong cho thfiy hinh dang dac trung véi dinh & nhiét do té1 han.
Phuong phap mo phong ciing ¢6 kha nang phan biét cac ciu tric cia cac pha khac
nhau bang cach str dung cac don vi cdu trac hinh hoc hodc cac 6 co so [13,41]. Hau
hét cac cong trinh nay chi ra rang 1y thuyét tao mam c6 dién (CNT) c6 thé duogc ap
dung cho qua trinh tinh thé hoéa quan sat trong mé phong, trong khi cac nghién ctru
khac cho rang CNT khong mé ta dung tat ca cac khia canh ciia qua trinh tao mam.
NG da chi ra rang cac mam c6 thé dugc hinh thanh théng qua con dudng phtc tap
va thé hién cac ciu trtc, hinh dang va hinh thai bé mit khac nhau tir nhirng gid dinh

trong CNT.

Hién nay ¢ Viét Nam, cac két qua nghién ciru cia mot s6 nhom nghién ctru
thuc nghiém da cung cap rat nhiéu thong tin thil vi va hitu ich vé nhiing tinh chat di
thuong cua vat liéu kich thudc nano mét. Pac biét 1a cac két qua nghién ctru vé tinh
chit quang, cic hiéu ung kich thudc hat nano trén co so cac hat nano nhu Ag, Au,
CdSe/CdS [7]. Bang cach st dung phuong phap mé phong DLHPT, nhém nghién
ctru ciia GS.TS. V6 Vian Hoang da cho thay hiéu tng kich thudc cta hat nano Fe va
da xac dinh dugc khoang nhiét do chuyén pha thuy tinh trong hat nano kim loai Fe
[42]. Gan day, nhém nghién ctru cia PGS.TSKH. Pham Khic Hung st dung mo
phong DLHPT d4 chi ra rang, khi hat nano Fe va FexBioox (X = 96, 98) v dinh hinh
duoc 0 nhiét & nhiét d6 nim trong khoang 700-1100K thi cac hat nano nay bi tinh
thé héa thanh cau tric tinh thé dang bce [19]. Qua d6, nhom nghién ciru nay da giai

thich co ché tinh thé héa theo 1y thuyét mam tinh thé c6 dién.
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Chuwong2 PHUONG PHAP TiNH TOAN

Chuong nay, chung toi trinh bay phuong phap xay dung mo6 hinh PLHPT néi
chung va cu thé 1a phuong phap xdy dung mé hinh cic hat nano Fe, FeB. Pong
thoi, trinh bay vé cach tinh toan cc dic trung vi cau trac nhu: ham phan bd xuyén
tam, thira s6 cau trac, phan bd sd phdi tri, d6 dai lién két va truc quan hod ciu tric
cua mo hinh vat liéu.

2.1 Xay dung mo hinh dgng lwc hoc phan ti

Trong md phong, nghién ctu moét hé vat lieu duoc bat dau tir viéc tao mo
hinh vat Iy cua hé, giai phuong trinh chuyén dong Newton cho tat ca cac nguyén tir
trong hé cho dén khi hé dat d&én trang thai can bang roi tién hanh khao sat cac dai
lugng can thiét theo yéu cau nghién cau. Xét mot hé vat ly, gitra cac nguyén tu
trong hé ludn c6 luc trong tac va thé niang twong tac. Cac thanh phan nay phu thudc
vao tung loai vat liéu va diéu kién vat ly cu thé. S6 luong cac nguyén tir trong md
hinh 13 bao nhiéu dé c6 thé vira mo ta duoc tinh chat cta hé vat ligu, vira phu hop
v6i kha nang xir Iy cia may tinh. Nhu vay, mot so yéu té can quan tam trong md
phong la: thé twong tac trong mo hinh, luc tuong tac, kich thudc va diéu kién bién

cua mo hinh.
2.1.1 Thé twong tic

Mot trong cac dai lwong quan trong cua phuong phap mé phong la thé niang
tuong tac cta cac nguyén tir. Khao sat dai lugng nay thu dwoc nhiéu thdng tin can

thiét vé co ché vi md cua hién tuong vat Ii dién ra trong md hinh.

Xét mot hé gom N nguyén tir, thé twong tac ctia hé dugc xac dinh nhu sau:

U(rl’rZ"'rN) :Zuee +ZUNN +ZUNe (2.1)
U : thé tuong tac ctia hé;

DU, : tong thé tuong tac giira cac electrron ;
D U, : tong thé tuong tac giira cc hat nhan;

ZU \e - 1ong thé tuong tac gitra cac hat nhan véi cac electrron;
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Hay thé twong tac ciia hé duoc xac dinh theo biéu thuc:

U(n6n) =2 U6 )+ DU, () + 2 Uy (hh, 0 h)  (22)
Us: thé tuong tac trong trueong Ngoai;
U,: thé twong tac cap;
Un: thé twong tac ba thanh phan;

Viéc tim biéu thic chinh xac cua thé ning U 1a rat quan trong dé nghién cau

chi tiét cac hat nhung khong thé tinh toan duogc theo cong thic trén. Vi vy, nguoi

ta dung c&c md hinh thé twong tac gan dung. Cac mo hinh nay dwgc xay dung tir

viéc so sanh va diéu chinh dé két qua mé ta boi md hinh thé nay sao cho khép Vi

két qua thuc nghiém. Trong mé hinh ¢ tuong tac i6n, thé twong tac duoc xac dinh

bdi tuong tac gitra ddm may dién tir, gitta cac 16n va gilra gitra ddm may dién tir voi

i6n. Va mo hinh don gian cua thé twong tac thuong ding trong cac trudng hop nay
la thé cap nhu: thé LJ, thé BKS, thé BM...

Thé twong tdc cap LI

Thé tuong tac cdp LJ duoc tim ra boi Lennnard-Jones xac dinh theo biéu

thuc sau:

R

U, (I’”) = 45{(%} - (r?oj :| (2.3)

Uws (rij): thé twong tac giita hai nguyén tir i va j;
r: khoang céch gitra hai nguyén t;

ro: khoang céch gitra hai nguyén tir khi thé nang ciia ching cuc tiéu;

o

12
Thanh phan ( r j mo ta twong tac day gitra caC nguyén tir va thanh phan

6
] mO ta tuong tac hat gitra CAC nguyén tir trong hé.

Thé tuwong tac cip BKS
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Thé twong tac cip BKS duoc phat trién béi B.W.H. Van Beest, G.J. Kramer
va R.A. Van Santen. Thé tvong tac BKS nay c6 dang nhu sau:

2
e (o8
Uy (r) =27, F A exp(-Byr; ) - r_sJ (2.4)
ij ij
Trong do, i va j 1a loai nguyén tir; rij 1a khoang cach gitta hai nguyén tir thi i
va j; Bij, Cijva Ajjla cac hang sb; zi va zj 1a dién tich diém cua cac nguyén tir thir i

2
N A A , A € A 40 ’ A c~ ,
va . Trong thé BKS, s0 hang thir nhat LZ,Z j —j mo ta tuong tac Cu-long gilra cac
i

ion. SO hang thir hai (AJ eXp(—Bij rij) ) mo ta twong tac gan, d6 1a twong tic day
dién ta-dién tir xuat hién va chiém uu thé khi cac nguyén tir tién lai gan nhau dén

6
ij

mitc cac dam may dién tir cia chung xen phu 14n nhau. S6 hang thir ba {— —”J mo
ta tuong tac do sy phan cuc cam mg c¢6 ngudn gbc tir sy phan bd cac dién tir trong
nguyén tir, thudc loai twong tac gan, tuong tac ludng cuc—ludng cuc.
Thé tuwong tdc cdp BM

Mot thé cap khac cling thuong duoc sir dung trong mo phong 1a thé twong
tac Born—-Mayer (BM) duoc xac dinh theo biéu thic:

e’ I
U, (rij ) =22+ B exp[—R—’j : (2.5)
ij ij

Trong d6 zi va zj 1a dién tich diém cta cic nguyén tir thir i va j; rij 13 khoang
cach giita hai nguyén tir thir i va j; Bij, va Rjj1a cac hang sb.

Ngoai ra con c6 cac md hinh thé twong tac cap khac nita duogc sir dung trong
phuong phap moé phong nhu thé twong tac cap Morse—Stretch (MS), thé tuong tac
cap Pauling (PL)...

Vi cac hé vat ligu khac nhau, cac tuong tac xay ra trong hé khac nhau. Véi

mé hinh c6 lién két cong hoéa tri, mo hinh thé duoc xay dung la thé ba thanh phﬁn.
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Vi viy viéc lira chon thé twong tac nao cho mé hinh 14 rat quan trong, quyét dinh

dén d6 chinh x4c cua két qua nghién ctru.
2.1.2 Kich thwdc ciia mé hinh

Gitra cac nguyén tir trong hé vat liéu ludn co luc tuong tac va do d6 luén tdn tai thé
nang tuong tac giita ching. Su phu thudc cia thé twong tac vao khoang cach hai
nguyén dugc biéu dién trén d6 thi hinh 1. Goi rc 1a khoang cach giita hai nguyén tu
ma thé tuong tac giita ching coi nhu bang khong. Khi d6 thé tuong tac giita cac
nguyén tir trong pham vi ¢6 r < rc SO véi nguyén tir ta xét 1 dang ké va cac nguyén
tir trong pham vi ndy can duoc dua vao khao sat. Nhu vay, kich thudc tbi thiéu cia

mo hinh duoc chon la L = 2re.

U(r)

|

Q9

Ie

Hinh 2.1 Dé th; biéu dién thé wong tdc giira cac nguyén tir.
2.1.3 Diéu kign bién tuan hoan

Véi mot mau vat lidu thi ti sé cac nguyén tir & bién phu thudc vao kich thudc
cua vat liéu. Luc tuong tac Ién cac nguyén tir ¢ bién khac vaoi cac nguyén tir bén
trong vat lidu. Khi mau co kich thuéc 16n thi su khac nhau nay cé thé boé qua. Tuy
nhién, trong mé phong, sé nguyén tir duoc sir dung chi tir vai nghin cho dén vai
triéu nguyén tar. Kich thuéc md hinh nay 1a rat nho so véi cac mau khéi thyc té. Bé
khic phuc han ché nay, phuong phap mé phong sir dung diéu kién bién tuan hoan.
Diéu kién bién tuan hoan giup khong gian khao sat cua vat liéu duoc lap di lap

lai twong tu nhu miu khéi. Khi ¢6 han ché duoc anh hudéng cia diéu kién bién.
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Gieo ngdu nhién mot hé gdom N nguyén tir vao trong khong gian mé phong 1a
hinh hop 1ap phuong c6 kich thuéc L x L x L. Cu thé, toa do ctia nguyén tir thir

i dich chuyén trén phuong truc X voi diéu kién bién tudn hoan dugc xac dinh

nhu sau:
® ® ®
o ® "o ® "o ©®
® ® ® X
® ([ ) ®
® ® ®
o ® "o ® " o
@ @
® ® ®
® CAK ol® \ o
® ® ®
® ® ®
® ® ®

Hinh 2.2 Hinh anh mo ta vat liéu co diéu kién bién tuan hoan

(2.6)

X (i) = (i) = L khi x(i)>L
X (i) = x(i) + L khi x(i)<O0.

2.1.4 Céc thong sé ciia md hinh

Khi hé ta xét dat trang thai can bang, cac dai luong vat 1y khong ddi theo thoi
gian nhu nang lugng, nhiét o, &p suat...Trong md phong bang phuong phap MD,
cd mét sb tap hop duoc giir khong ddi nhu NVE, NVT, NPT... véi N 14 sé nguyén
ter cia hé, P,V va T tuwong ung 1a &p suat, thé tich va nhiét ¢6 caa hé. Xét md hinh
NPT, ning luong toan phan cua hé (E) duoc xac dinh bang tong dong ning (K) va

thé ning (U) cua hé theo hé thic:
E=K-+U. 2.7)

Thé nang ciia hé duoc xac dinh bai hé thic sau:
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U =2Uu (F”) (2:8)

i>]

Pong ning cua hé & thoi diém t duoc xac dinh thdng qua van toc caa cac hat:

’

(1) 2.9)

<

K(t)=

N |-

Nhiét d6 T(t) cua hé & thoi diém t duoc xac dinh bai cong thic:

g.NkBT () = K(t). (2.10)

Nhiét do caa mé hinh duoc xac dinh bang cong thire sau:

T(t) Zg EB(,:') = 3I\TkB gmi (V(1))" (2.11)

O day, ke = 1,381.102 J/K 14 hang sé Boltzman. Ap suat p(t) caa hé & thoi

diém t duoc xac dinh boi céng thic:

N 1 &, =
p(t) = kT (1) + o 2 15 () Fy (1), (2.12)
V 3\/ i>j
Cac thong sé ciia md hinh nhu nhiét do T, ap suat p co thé diéu khién theo
muc dich nghién ctu. V&i mot hé vat liu da cho thi nhiét 6 c6 thé diéu chinh
thong qua diéu chinh tdc d6 ciia cac nguyén tir trong mo hinh theo thuat toan Verlet
da néu & trén.
2.2 Xay dwng mé hinh dgng luc hoc phén tir cia hat nano Fe

Pé tién hanh mot mé phong dong luc hoc phan tir tt thi viéc chon lya thé
nang tuong tac giita CAC nguyén tir |4 rat quan trong, day la yéu t6 anh hudng dang
ké dén do tin cay cua cac két qua thu dugc. Mac du, di c6 mot sé thé duoc phat
trién dé nghién ciu cac hé kim loai va hop kim dang kim loai - 4 kim VDH. Tuy
nhién, déi vai cac md hinh véi sé luong nguyén ti 16n va dac biét doi vai kim loai

va hop kim VDH véi co s¢ Fe, Co va Ni thi thé tuong tac cap van la thé chua thé
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thay thé. Trong dé tai nay, ching tdi lua chon thé tuong tac cip la thé Pak-Doyama
vi tinh don gian va thuc té cho thiy viéc thuc hién thé twong tac nay cho phép md
phong duogc vat lieu VDH c6 nhiéu tinh chat phi hop vai sb liéu thuc nghiém nhu:
cau trac vi md (HPBXT, TSCT va phan bé SPT), mat d6 va mot sé tinh chat vat ly
& cé4c trang thai hoi phuc khac nhau. Thé tuong tac cip Pak-Doyama da dugc su
dung nhiéu trong cac md phong trudc day khi nghién cau vé cac vt liéu Fe, FeB
[8,10,16,18,20,28,42,43], thé nay c6 dang:

0, r

cutoff

<r

U(r)_{a(r+b)4+0(r+d)2+ €, Ogrgrcutoff (213)

trong d6 U(r) 1a thé tuong tac c6 don vi eV, r 1a khoang cach giita cic nguyén tir
tinh bﬁng A, rei 1 vi tri cuc tiéu thir nhat cia HPBXT, cac hé s a, b, ¢, d, e duge

xéc dinh tir s6 liéu thyc nghiém vé module dan hdi (Bang 2.1).

Bang 2.1. CAc hé sé cua thé neong tdc cip Pak-Doyama déi véi hé hat nano Fe

Heé s6 a b c d e Feit

Fe-Fe | -0,18892 | -1,82709 | 1,70192 | -2,50849 | -0,19829 | 3,14 A

Sau khi xac dinh thé twong tac giira cac nguyén tir trong mé hinh, ching toi tién
hanh xay dung va khao sat mé hinh bang phuong phdap PLHPT. Céc phuong trinh
chuyén dong duoc giai s bang cach st dung thuat toan Verlet. Buéc md phong
bang 4,6x10% s. Ching t6i gieo ngau nhién 10000 nguyén ti trong mot hinh cau
ban kinh 34 A v¢i diéu kién bién tu do. Sau d6 chay thng ké hdi phuc cho dén khi
hé dat trang thai can bang. Dé tao thanh cac mau vai cac nhiét ¢ khac nhau, ching
t6i nung nong mau trén dén 300K va tiép tuc hoi phuc nhiét mau nay thém 2 x107
bude dong luc hoc phan tir dé hé can bang, goi hé nay 1a miu 300. Chung t6i ciing
da chuan bi hai mau 300 dé kiém tra anh huong ciia cac cau hinh ban dau va thay
rang cau hinh ban dau da khong anh huong dén céc thuoc tinh cau tric. Bé nghién
ctru qué trinh tinh thé hoa ching tdi da chuan bj mau thir hai bang cach nung néng
mau 300 dén 900 K va sau d6 u nhiét mau 2 x107 budc, mau nay duoc goi 1a mau
900.
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M6 hinh md ta hat nano Fe dugc chi ra nhu trén hinh 2.3, bén trong mau c6 mot
dam tinh thé. Chang tdi goi cac nguyén tir thudc pha tinh thé 1a cac nguyén ti tinh
thé, cac nguyén tir thudc pha vo dinh hinh 1a cac nguyén tir vo dinh hinh. Goi N,
Nam, Ncr twong @ng 1a tong sé cac nguyén tir trong mau, s lugng nguyén tir vo
dinh hinh va sé luong nguyén ti tinh thé. C6 mét viing bién gitta pha vo dinh hinh
va tinh thé, nén c6 hai loai nguyén tir tinh thé: nguyén tir tinh thé ¢ bién, 1a céc
nguyén ti tinh thé ma c6 1an can 1a cac nguyén tir tinh thé va ca cac nguyén ti vo
dinh hinh. Loai th hai la cac nguyén tir tinh thé & 18, 1a cAc nguyeén ti tinh thé ma
chi ¢6 1an can 1a cac nguyén ti tinh thé khac. Tuong tu ciing c6 hai loai nguyén tu
v6 dinh hinh. Goi Ncg, Ncc twong ung 12 s6 luong cac nguyén tir tinh thé ¢ bién va
cac nguyén tir tinh thé ¢ 18i. Theo d6, N=Na+Nc; Ncr=Ncc+Ncs.

Mot s6 nguyén tir trong hat nano ban dau & pha vo dinh hinh (VDH), sau d6 bién
d6i thanh pha tinh thé bee. Nguyén tir 1a nguyén tir tinh thé bee néu né thoa man hai

diéu kién sau: (1) co 14 nguyén tir 1an can, (2) 6 trong 14 nguyén tir lan cin nay co

Nguyén tir bé mat Nguyén tir vo dinh

\

hinh & bién

Nguyén tir tinh thé &

e @ bién

Nguyén tir 101 & o0

o000

900

000

Nguyén tu’/ o 000
®9

VDH O

Nguyén tir tinh thé o 15i

Hinh 2.3 M6 hinh hat nano Fe

4 1an cén chung nguyén tr nhat dinh, 8 nguyén tir con lai c6 6 lan can chung voi
nguyén tr nhat dinh. Ban kinh ngit duoc dung dé xac dinh nguyén tir 1an can Ia

bang 3,35 A. Tap hop gdm mot nguyén tir tinh thé & giita va 14 nguyén tir 1an can
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tao thanh mot mam co ban. Hai mam co ban goi la lién két voi nhau khi ching c6
chung nhau it nhat 1 nguyén tir tinh thé. Dam tinh thé bao gdm mét sé cac mam co
ban lién két v6i nhau.

Thudt todn xdc dinh mam:

Dau tién, lan luot xét tirng nguyén tir thr i ¢6 SPT bang 14. Khoang céch tir 14
nguyeén ti 1an can cua nguyén tir thir i ¢én nguyén tir the i 1a 3,35 A (Bén kinh ngit
thar nhat trong HPBXT). Tiép theo, voi nguyén ta thir i ma né c6 SPT 14, ching toi
Xét tap hop 14 nguyén tir 1an can gan nhat cua nguyén ti thir i ndy. Néu trong s6 14
nguyeén tir 1an can nay c6 6 nguyén tir ¢6 4 1an can gan nhat va c6 8 nguyén tir c6 6
lan can gan nhat thi tap hop 14 nguyén tir 1an can cua nguyén te thir i + 01 nguyén
tir thar i (15 nguy@n tir) ndy sé tao thanh mot mam tinh thé co ban trong mau vat lidu
(xem hinh 2.4).

Cubi cing xét tap hop tat ca cac nguyén tir ¢ SPT 14 thoa man hai diéu kién

trén, ching toi sé théng ké dugc s6 mam tinh thé trong mau vat liéu mé phong.

(b) @

s

Hinh 2.4. Hinh vé minh hoa cdch xdc dinh nguyén ti tinh thé trong hat nano Fe,
trong dé: qud cau mdu dé biéu dién nguyén tir ¢ 14 nguyén ti 1an cdn; qud cau
mdu xanh biéu dién cac nguyén tiz c6 4 1an cdn chung; qud cdu mau xam biéu

dién cac nguyén tiz ¢6 6 1an can chung.
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2.3 Xay dung mo hinh dong luc hoc phéan tir ciia hat nano FeB
Tuong tu VGi Xy dung md hinh hat nano sét thi hat nano FeB ciing duoc xay dung
v6i md hinh sir dung thé twong tac cap Pak-Doyama c6 cong thuc:

U(r):{a(r+b)4+c(r+d)z+ e,

0, r

cutoff

O0<T <10

<r

Trong d6  U(r) la thé nang tuong tac cap va rij 1a khoang cach giira cac nguyén tir
tinh bang A, reuwott 12 ban kinh ngiat; cac hé sb a, b, ¢, d va e dugc xac dinh theo céc
s6 liéu thuc nghiém. Céc théng sé véi hat nano FeB dugc dua ra trong Bang 2.1.

Bang 2.2. Hé so cua thé twong tdc cap nguyén tir Pak-Doyama doi véi vt liéu kim
loai Fe-B
Cap |a@EVIAY| b)) |cEeviIA)| dA) e (eV) reat(R)
Fe-Fe | -0,18892 | -1,82709 | 1,70192 | -0,50849 | -0,19829 3,44
Fe-B | -0,22407 | -1,47709 | 2,01855 | -2,15849 | -0,23519 3,09
B-B -0,08772 | -2,17709 | 0,79028 | -2,85849 | - 0,09208 3,79

Theo céc théng sé d6, thé Pak-Doyma dwgc v& nhu mot ham cua khoang céch
nguyén tir thé hién trong hinh 2.5.

25

2.0 +

1.5 4

u(r), eV

0.5 1

0.0 1

0.5 ——1—— . : : .
0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0 35 4.0

r, &
Hinh 2.5. Thé Pak-Doyama cua Cac cap nguyén tiz Fe-Fe, Fe-B va B-B phu
thugc vao khodng céch giza cac nguyén tuz.
Chung t6i dung mau hat nano FessBs VDH chira 5000 nguyén tir véi thé twong
tac Pak-Doyama & nhiét d6 900 K bang phuong phap mé phong dong luc hoc phan
tar. Cy thé, 5000 nguyén tir duoc gieo ngau nhién trong hat nano kich thuéc 28 A

vé6i diéu kién bién tu do. Sau d6 chay thdng ké hoi phuc cho dén khi hé dat trang
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thai can bang. Dé tao thanh cac mau véi céc nhiét do khac nhau, ching ti nung
nong mau trén dén 300K va tiép tuc hdi phuc nhiét mau nay thém 2 x107 buéde dong
luc hoc phan tir dé hé can bang, goi hé nay 13 mau 300. Chung toi ciing da chuan bi
hai mau 300 dé kiém tra anh huong cua céc cau hinh ban dau va thiy rang ciu hinh
ban dau da khong anh hudong dén cac thudc tinh cau trdc. Bé nghién ctu qué trinh
tinh thé hoa ching toi da chuan bi mau bang cach nung néng mau 300 dén 900 K,

sau d6 hdi phuc khoang 9.107 budc.

Ching t6i ciing dung thém hai mau hat nano FegoB1o VDH chia 5000 nguyén tir
bang hai céach: (i) gieo ngau nhién 5000 nguyén tir Fe va B trong qua cau béan kinh
28 A.; (ii) cach gieo ngiu nhién 4500 nguyén tir Fe trong qua cau ban kinh 28 A va
500 nguyén tir B ¢ 16p cau bé mat. Cac budc tiép theo l1am gidng nhu tao mau
FegsBs.

Dé thuan tién cho viéc thao luan, cac nguyén tir thuoc cac pha vo dinh hinh
va tinh thé 1a duoc ky hiéu twong ¢ng la nguyén ti Am va Cr .

Tat ca cac nguyén tir Am duoc chia thanh hai nhom: nguyén tir AB va AV,
trong d6 nguyén tir AB nam & ving bién giira pha vo dinh hinh va tinh thé. Déi voi
cac nguyén tu Cr, cac loai tuong tng la CB va nguyén tir CV (xem Hinh 2). Ki hiéu
Nam, Nav, Nag, Ncr, Ncs va Nev 12 sb luong cac loai nguyén tir dugc dé cap o trén.

RO rang Ncr = Ncs + Nev;

Hinh 2.6 So' d6 minh hoa cuia hat nano; & ddy cac hinh tron mau ds, xanh
duwrong, den va xam tirong 1ng biéu dién cho nguyén tiz CV, CB, AB va AV.
Nam = Nav + Nag va ki hiéu nang lugng trung binh ctia mdi nguyén tir cho nguyén

tir Am, Cr, CB and AB tuong (ng v6i Eam, Ecr, Ecs va Eag.
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Dé xac dinh mot nguyén tir cu thé 1a nguyén tir Cr hoic Am, ching toi 4p dung céc
tiéu chi sau. Nguyén tir Fe dugc xac dinh 1a nguyén tir bee néu nguyén tir nay thoa
mén hai diéu kién: (i) n6 cé 14 lan can; (i) sau trong sé nhiing lan can d6 co 4
nguyén tir 1a 1an can chung vai nguyén tir dang xét va 8 1an can con lai ¢6 6 lan can
chung véi nguyén tir d6. O day ban kinh ngat duoc st dung dé xac dinh nguyén ti
lan can 1a 3,35 A. M6t mam duoc dinh nghia 13 tap hop gdm mét nguyén tir CV va
14 nguyeén tir Cr. Pam tinh thé duoc hinh thanh boi mét tap hop cac mam ma mdi
mam co it nhat mot nguyén tir Cr chung véi mot mam khac.

Viéc tim ra nguyén tir CB va CV duogc thuc hién nhu sau. Ban dau, tt ca céc
nguyén tir duoc gan cho nhan '0'. Sau d6, mdi nguyén tir thar i duoc xac minh trén
c4c tiéu chi tinh thé; i =1, 2 ... N trong d6 N 1a tong s6 nguyén tir. Néu nguyén tix
thr i 1a nguyén tir CV, thi nhdn cua n6 duogc dat thanh ‘1°. Lan can caa nguyén tir
CV dugc dat nhdn mai 1 <2° néu nhan cii cta no 1a <0°. Khi quy trinh nay da thuc
hién cho tat ca cac nguyén tir, nguyén tir CV va nguyén tir CB duoc xac dinh thdng
qua nhan ‘1> va ‘2°. Cac nguyén tor AV va AB duoc xac dinh bang cach sir dung

cach tuong tu.
2.4 Phan tich cac dic trung vi cau truc, tinh chat caa vat liéu
2.4.1. Ham phan bé xuyén tam

Trong mo6 phéng vat liéu ¢ trang thai VDH, moét dai lugng tuan theo quy tac théng
ké duoc sir dung dé xac dinh ciu trac cua vat liéu & muc nguyén tu, d6 1a HPBXT.
HPBXT c6 thé dugc xac dinh tir thuc nghiém thong qua TSCT [12,14,21,35,40,45].
T HPBXT, phan b SPT trung binh va TSCT sé& dugc tinh toan s trong mo phong.

Theo co hoc théng ké, ham tuong quan cap hay HPBXT, ¢ (F) duoc xac dinh nhu
sau:
g(F):l >5(5-1)), (2.14)
N? i, j=i !

trong d6 V 1a thé tich cia mau vat liéu, N 1a s6 nguyén tir chtra trong thé tich V.

Phuong trinh (2.14) c¢6 thé viét lai mot cach tudng minh hon nhu sau:
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() Zfdrdr drF’( ) (r-r), (2.15)

i
day r. =r—r,, r" :(F Ea), P, (FN) 12 ham phan bd x4c suit va r.r, 1a véc to
toa do cua cac hat thir i va j. Véc to r 13 mot thong sé xuat hién nhu mot bién thuc
& vé trai cia phuong trinh (gia tri cia r do chung ta chon). Ham g (F) c6 thé hiéu
nhu 14 xac suat tim thiy nguyén tir cach nguyén tir dang xét mot véc to r . Dbi véi
hé dang huéng, g (r) chi phu thudc vao d6 16n cua véc to r. Tich phéan (2.15) theo
thé tich V(r,Ar) gitra r va r+4r (o dayr :M) va gia str 16p vo hinh cau la du

mong, ching ta s& thu duoc biéu thirc:

=g(r)= m I erjdrdr drP( )5@.—?)

(r,Ar) 1L]#l
N

Jaran.anp, (Y [ dare(n-r). (2.16)

47rr2ArN2 oiv(ran

=g(r)= m_{drdr dr,P, (N)Zni(r,Ar)

n(r,Ar 2.17
47zr2ArN <Z > (217)
Phuong trinh trén c6 thé viét lai gon hon nhu sau:
pl(r
g(r)= ( ), (2.18)
Po

trong d6 oo 1a mat do nguyén tir trung binh trong thé tich V ciia mau vat liéu, p(r)

la mat d§ nguyén tir & khoang cach r tinh ttir nguyén tur trung tam.

_N
Po v

li|<Zni(r Ar

2.19
)> (2.19)
(r) 4Il7rl’2Ar
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HPBXT cip trong chuwong trinh mé phong duogc tinh toan sé boi:
Na Nﬁ . .
0us(r)=N,, <ZZ§(rij—r)> (2.20)
i

trong d6 «, B chi cac loai nguyén ti,

N

N, =12 2.21)
N .
khi o =
pONaNﬂ

O day N la tong s6 nguyén tir trong mo hinh, N, va N, lan luot 12 s6 nguyén ti
loai o va B, p, 1a mat do nguyén tir trung binh trong thé tich V.
Ham phan bé xuyén tam cuza hat nano

HPBXT ddi véi hat nano dugc hat dinh nghia bai:

g(r)—M (2.22)

~ 4pridrp,
O day n(r) 1a s6 nguyén tir trong 16p cau c6 do day dr & khoang céch r tsi
nguyeén tir xét, ddu < > c6 nghia 13 trung binh trén toan bd cac nguyén tir khac trong

hé: po 12 mat d6 sb hat trong mau. Trong trudong hop hat nano thi 16p cau c6 hai

Nguyén tir

A

Hinh 2.7 Minh hoa su xdc dinh HPBXT déi véi hat nano (A);

L&i va bé mat hat nano (B); Ba ving trong hat nano (C).
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phan: Phan & trong hat nano chira mot sé lwgng cac nguyén tir va phan ¢ ngoai hat
nano ¢ d6 khong co nguyén tir nao (xem hinh 2.7). B4i vai hat nano cau ching toi
xac dinh ham Qgnano(r) nhu sau:

<nnano (r)>

gnano(l’) :W (223)

O diy pnano 12 mat do nguy@n ti trong toan hat nano; Nnano(r) 1a s6 nguyén tir &
phan bén trong cua 16p cau; Vinva Vou twong @ng la thé tich phan bén trong va phan
bén ngoai cua 16p cau; VintVou = 4zr2dr. Hat nano chua 16i véi mat do bang mat do

mau khéi va bé mat véi mat do thap hon nhu c6 thé thay trén hinh 2.7.
2.4.2 Sé phoi tri

S6 phéi tri trung binh Z.p dugc xac dinh bang biéu thic tich phan pick tha nhat cua
HPBXT tuong tng:

2,5 =47p; [ 9, (r)rdr (2.24)
0

trong do, rc 1a ban kinh ngat, thuong duoc chon 12 vi tri cuc tiéu ngay sau pick thi
nhat cia HPBXT gop(r). Gid tri ctia Zag cho ta biét trong hinh cau c6 tam & vi tri caa

mot nguyén tir loai o va ban kinh Ia re, c6 bao nhiéu nguyén tir loai .
2.4.3 Ki thugt truc quan hoa cdc dic trung cdu tric

Phuong phap truc quan hay truc quan hoa 1a can thiét d6i v4i hoat dong cua
con ngudi trong viéc chuyén doi dir liéu sang dang d6 hoa ma cac thong tin an c6
thé duoc nhin thidy. Mt khac, truc quan héa 1a qua trinh tao ra nhitng thir khong
nhin thay thanh c6 thé nhin thiy. Qua trinh chuyén dbi cac dir liéu sang dang do hoa
c6 thé xay ra bat ctt ¢ dau, c6 thé trén mot to gidy hodc man hinh may tinh. Mt
khéc, trgc quan hoa 1a mdt hoat dong ma con ngudi tham gia vao nhan thic va nhu
1a mot cong cu gitp con ngudi ¢ sy hiéu biét tét hon vé cac dit 1iéu vén co. Cac dir
liéu khoa hoc an chira nhiéu théng tin chwa biét doi hoi can c6 kién thirc co ban va
cac cong cu tot dé giai ma cac thong tin d6. Truc quan hoa 1a mot céng cu lam cho

céc thong tin chua biét chuyén thanh dang d6 hoa, goi 1én hinh anh tuéng tuong &
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trong dau va tré nén rd rang, d& duoc tiép thu va hiéu biét hon. Tuy nhién, van dé
khong don gian va trd nén phirc tap béi vi c6 nhiéu yéu t6 lién quan dén qua trinh
trgc quan hoa va hiéu hinh anh truc quan nhu sy nhan thirc, kién thirc vé linh vuc
chuyén mén, cach phan tich dit liéu chuyén ddi... Phuong phép truc quan héa ciing
g6p phan giai quyét nhanh cac van dé con chua duoc 1am sang to trong tap hop céac
dir 1i€u co6 gia tri ngay cang tang nhanh do k¥ thuat tinh todn, cong ngh¢ may tinh

ngay cang dugc nang cap.

May tinh c6 kha ning tinh toan va luu trit mot khdi luong 16n cac két qua nghién
ctru. Toc do tang nhanh ciia khoa hoc tinh toan tir gitta nhitng nim 80 da cung cap
tap hop 16n dir liéu. Viéc thu thap thong tin khong con 13 van dé khé khan. Tuy
nhién dit liéu thu thap dugc doi khi qua nhiéu khién cdc nha nghién ctiru kho c6 thé
quan sat theo ddi duoc hét cac con sé hoic toan bd cac két qua cung cap dudi dang
van ban hay bang biéu vi vay viéc hiéu y nghia day du cua cac thong tin thu thap 1a
khong hé don gian. Phuong phép truc quan hoa ra doi giai quyét it nhiéu van dé
nay, cé vai tro két néi truc giac cia con nguoi VSi may tinh, gitp ¢ cai nhin thau
dao hon vé céac thdng tin thu thap. La phuong phap dem lai nhiéu hira hen trong viéc
ldy ra c4c thong tin c6 gia tri tir tap hop 16n cac dir liéu thu thap duoc, truyén dat
cac y tudng, trinh bay cac thdng tin an chaa trong dit liéu va khai thac khéi luong
I6n cac dir liéu tir cac gia thuyét dua ra dudi dang hinh anh nham trinh bay van dé
mot cach rd rang dé hiéu. N6 ciing 1a phuong phap tan dung cac phuong phap khoa
hoc da ton tai dong thoi cung cdp cai nhin khoa hoc méi day du thong qua kha ning

truc quan hinh anh.

C6 nhiéu cach dé phan loai truc quan. Tuy nhién, thudng thiy tric quan hoa duoc
phén ra hai loai co ban nhu sau: Truc quan khoa hoc (scientific visualization) va

truc quan thong tin (information visualization).

Triee quan khoa hoc: 1a phuong phap lién quan dén truc quan hoa cac dit liéu vat 1y,
dir liéu khoa hoc va k¥ thuat (Visualization of physical data). Truc quan khoa hoc
nghién ctru va biéu dién cac dir liéu khoa hoc dudi dang hinh anh tryc quan gitp
con nguoi c¢6 hiéu biét sau sac hon vé cac dir liéu thu thap. N6 chuyén ddi cac biéu

tuong thanh dang hinh hoc, dd hoa tao diéu kién cho cac nha nghién clru quan sat
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mo phdong va tinh toan ctia ho. N6 lam phong pht thém cac kham pha khoa hoc va
thuc day con ngudi c6 hiéu biét sau sic hon. Phuong phép truc quan di dugc st
dung rOng rai trong nhiéu linh vuc khac nhau nhu: Dia vat 1y, toan hoc ting dung,
vii try, hoa sinh, hodc nghién ctru y sinh. Vi du: Truc quan cic ting 6 zon trén trai

dat.

Triee quan théng tin: 13 phuong phap lién quan dén tryc quan héa cac dit liéu phi
vat 1y nhu dit liéu vé kinh té, cac dir lidu triru tugng (Visualization of abstract data).
N6 biéu dién céc dit liéu triru twong, phi vat 1y dudi sy twong tac, hd tro cua may
tinh dé tang kha ning nhan thuc hiéu biét ciia con nguoi Vi du vé truc quan thong

tin nhu hinh trén.
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Chwong3 KET QUA VA THAO LUAN

Trong chuwong nay, ching t6i tién hanh khao st cu tric va nghién ctu qué
trinh tinh thé hoa cua cac hat nano FegsBs va FegoBio. Tir d6 c6 thé chi rd dugc sy
khac nhau vé cAu trdc cua cac hat nano, dong thoi cho biét anh huéng cua nguyén tir

B dén qua trinh hinh thanh céc cau triic khac nhau trong hat nano.

3.1 Vi céu tric va tinh chét nhiét dong ciia hat nano Fe

8000 -] ’
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Hinh 3.1 Sir phu thugc cua so lurong nguyén tiz Cr vao budc i doi véi mau 900.

S6 lwgng nguyén to tinh thé (N¢,)

Trong hinh 3.1, ching toi biéu dién sé lugng nguyén tir Cr (Ncr) phu thudc vao sé
budéc (thoi gian) u. Qué trinh 6 thé duoc chia thanh ba thoi ky. Trong giai doan dau
tién, ching toi khong tim thay bat ky dam tinh thé 6n dinh nao. Chi c6 rat it cac
mam hinh thanh va tan ra trong thoi gian ngan. Trong giai doan tha hai Ner tang
nhanh cho thay su 16n 1én déng ké cua cac dam tinh thé. Trong giai doan tha ba, Ner
dao dong nhé xung quanh maét gia tri ¢ dinh, cho thay qua trinh tinh thé hoa hoan
thanh.

T T T T T T
0 4 8 12 16 20 24
[

Hinh 3.2 Cac HPBXT duwgc xdc dinh trong giai doan dau tién (1) va trong giai
doan thur ba (3).
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Cac ham phan bd xuyén tdm cip (HPBXT) duoc xac dinh tai trong giai doan dau
tién va thir ba duoc biéu dién nhu hinh 3.2. HPBXT & giai doan thir ba c6 nhiéu
dinh thé hién ciu trdc tinh thé, con HPBXT ¢ giai doan dau twong ty nhu HPBXT
ctia mau khéi, diéu nay cho biét ring cau tric cua hat nano ¢ 900K truge khi u van

1a vo dinh hinh.

Hinh 3A, cho thay sé Ncr trong 3.108 budc trong giai doan dau tién, co thé thay rang
Ncr thay di trong khoang tir 0 dén 30 nguyén tir. Diéu niy c6 nghia 13 cic mam

hinh thanh va tan ra trong thoi gian ngan.

50

1 A
wd M

30 4 a /S a a an
204
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Hinh 3.3 A) Sé lwong nguyén tiz Cr duwoc phét hién trong 3.10° buéc ¢ giai doan

dau tién; B) s¢ lirong nguyén tir Cr duroc ghi lai trong khodng thoi gian nay.

Pé xac dinh nguyén tir ndo 1a nguyén tir Cr trong khoang thoi gian xem xét, tai moi
buéc MD chiing toi tim cac nguyén ta Cr va ghi lai ching. Sé lwong nguyén tir Cr
duoc ghi lai dugc hién thi trong hinh 3B. C6 thé thiy ring hat nano v6 dinh hinh
chira mot s6 nhém nho bao gom cac nguyén tir vé dinh hinh & gan nhau va cac
nhom nay phan bd khap moi noi trong hat nano. Cac nguyén tir Am ciia cac nhom
nay sap xép giébng mang tinh thé bi méo. Ddi khi ching sip xép lai va tao thanh
mam. Xem xét thém chiing t6i thay sé lwong nguyén ti Cr dwoc ghi lai trong 18i 16n

hon nhiéu so vai bé mat, diéu nay 1a do céu trac vo dinh hinh xp cua bé mat.
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Trong hinh 3.4, ching tdi truc quan hda vé su sip xép cac nguyén ti Cr tai vai thoi
diém khac nhau trong giai doan thtr hai. Dau tién, c6 hai dam tinh thé hinh thanh
trong 18i. Sau do6, cac dam nay Ién 18n va hop nhat thanh mot dam 16n. Cudi cung,
dam phét trién bao phu khép trong hat nano. Biéu dang luu ¥ 1 cac nguyén tir Cr
tap hop gan nhau va tao thanh hai dam. Tir hinh 3.4 cho thay: (i) Giai doan th hai
khong giéng nhu giai doan dau tién, & ddy, cac dam tinh thé on dinh di duoc duoc
tao ra trong 18i; (ii) Cac mam méi ldc nay khong duoc tao ra ¢ nhimg noi khac
nhau, ma chi & cac ving bién caa dam tinh thé; (iii) Su 16n 18n cua cac dam tinh thé
bi ding lai khi dén gan bé mat. Nhu vay, tan xuat hinh thanh mam trong cac ving
bién l6n hon nhiéu 1an so vai ving vo dinh hinh. Cac dam tinh thé phét trién theo
huéng bao phu 16i va sau d6 lan ra bé mat. NP tinh thé hoa hoan toan bao géom 16i

c6 cau trac tinh thé bee va bé mat ¢é cau trac vo dinh hinh x4p.

A) B) o

Hinh 3.4 Anh chup su sap xép cac nguyén tiz Cr: A) Ner = 188; B) Ncr = 568;
C) Ner = 1651; D)Ner = 4440; E) Ner = 6162; F) Ner = 8907

Hay xem xét mot dam tinh thé nho, cac nguyén tir CC va nguyén tir CB c6
thé sap xép lai va lam dam tinh thé bi tan rd. Su sap xép lai nay phu thudc vao thé
ning trung binh trén mdi nguyén tir (MEPA) cho céc nguyén tir CB, nguyén tir CC
va nguyén tir AB. Cu thé, néu MEPA cua nguyén tir CB va CC gan voi MEPA cua
nguyén tir AB, thi viéc sap xép lai nhu vay 1a dé dang xay ra. Truong hop MEPA

cuia cac nguyén tir d6 nho hon nhiéu so véi nguyén tir AB, sy sap xép lai nhu vay 1a
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khé xay ra. Do d6, théng tin quan trong vé cach hinh thanh mam, cé thé duoc

nghién cuau tir MEPA cho cac nguyén tir CB, nguyén tir CC va nguyén tir AB.

Sy phu thudc theo thoi gian cia MEPA cho cac loai dam khac nhau duoc hién thi
trong hinh 3.5, ¢6 thé thay ring ddi v6i cac dam tinh thé nho, MEPA cua nguyén tir
CB gan véi MEPA cua nguyén tir AB va MEPA cia nguyén tir CC thing giang
manh, c6 nghia 13 cac dam tinh thé khdng 6n dinh. Khi kich thudc cua cac ddm tinh
thé tang lén, MEPA cuia nguyén tir AB tang lén, diéu nay c6 lién quan dén sy 16n
lén cua dam tinh thé tir 18i ra bé mat, noi ning lwong cua cac nguyén tir 16n hon
nang luong trong 15i. Trong truong hop cac dam tinh thé I6n, MEPA cua cac loai
nguyeén tir khac nhau giam dan theo thtr ty sau: Nguyén tir AB — Nguyén tit CB —
Nguyén tir CC. Theo d6 1a su 16n 1én cua dam tinh thé dan dén sy giam ning lugng

cua hat nano.

18] A 4.8 &
2.1

2.4

27{ @&
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-3.0

MEPA eV

181 g & CC-atom -1.84
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21 « AB-atom 21 D

2.4 2.4
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3.0 3.0
0 40 80 120 160 200 o 40 80 120 160 200
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Hinh 3.5 MEPA cua céc logi nguyén tiz khac nhau phu thugc vao sé budéc cho céc
dam tinh thé kich thwéc khac nhau: A) Ner = 15-85 nguyén tiz; B) Ner = 600-700
nguyén tir; C) Ncr = 4100-4400 nguyén tiz; D) Ncr = 8900-9100 nguyén tuz.

MEPA cua cac loai nguyén tir khac nhau phu thuoc vao sé lugng nguyén ti Cr
trong dam duoc thé hién trong hinh 3.6. Tai diém 120 nguyén tir trong d6 MEPA

cta nguyén tir CC va nguyén tor CB nhé hon nguyén tor AB. Piém nay tuong @ng
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Vvéi kich thudc téi han. Cac dam c6 kich thuéc 16n hon gia tri toi han 1a 6n dinh va

c¢6 xu huéng phat trién.

T6m lai, cac két qua trén chi ra rang & giai doan dau cua viéc u cac mam nho khac
nhau xuit hién & khip moi noi trong hat nano. Do ciu tric xdp cua bé mat, nén
mam hinh thanh trong 18i 16n hon nhiéu so véi bé mat. MEPA cua cac nguyén tir

CB va nguyén tir CC cua cac dam nho 1a gan véi MEPA cua cac nguyén ti AB.

2.4
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> vy,
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S6 lwong nguyén tir Cr
Hinh 3.6 Su phu thugc cizia MEPA vao sé lirong nguyén ti Cr trong dam tinh thé.

Cac mam nho khdng on dinh va tan ra trong thoi gian ngan. Sau thoi gian @ dai mot
s6 mam gan nhau tao ra mot dam tinh thé 6n dinh trong 18i cia hat nano. Khéng
giong nhu d¢am nho, MEPA cua céc loai nguyén tir khac nhau wng véi dam on dinh
giam theo thir ty: nguyén tir AB — nguyén tir CB — nguyén tir CC. Thir ty nay dan
dén dam tinh thé phat trién 16n hon. Sy 16n 18n cia dam tinh thé bi can tro khi ving
bién caa dam tinh thé di chuyén dén bé mat hat nano. Do d6, dam tinh thé phét trién
theo huéng bao phu 151 va sau d6 lan ra bé mat. Mau két tinh hoan toan bao gdom

pha tinh thé trong 16i va pha vo dinh hinh trén bé mt.
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3.2 Vi céu tric va tinh chét nhiét ddng ciia hat nano FexBioox

3.2.1 Co ché tinh thé héa va vai trd ciia nguyén ti# Bo trong qud trinh tinh thé

hoa hat nano FexBioo-x

Khao sat sy bién ddi sb nguyén tir tinh thé theo thoi gian s& cung cap nhirng
thong tin quan trong vé su bién d6i cau tric hat nano. Hinh 3.7 ching toi vé sb
nguyén tir tinh thé Ner nhu 13 ham cua thoi gian (budc DLHPT) trong hat nano
FessBs & nhiét do 900 K. Theo hinh 3.7, su thay doi s6 nguyén tir tinh thé theo thoi

gian c6 thé chia thanh 3 giai doan. Trong d6, giai doan 1 kéo dai t6i diém A, & mdi

|

2400 =

S6 nguyén tir Cr

Budc x20000
Hinh 3.7 Sé nguyén ti+ tinh thé Ner phy thugc vao thoi
gian doi véi mau FeesBs duoc 1 ¢ 900 K.
buéc DPLHPT, chung t6i phat hién hodc khdng cd nguyén ti tinh thé nao hoic chi

thay s6 luong nho cac nguyeén tir tinh thé.

Céac mam nay khong bén viing va tan ra trong thoi gian rat ngan. Giai doan
thir 2 kéo dai tir diém A dén B, & day sé luong nguyén tir tinh thé ting nhanh,
khong gidng giai doan 1, hinh thanh cdc mam tinh thé 6n dinh va mam nay Ién dan
theo thoi gian. Trong giai doan thtr 3, s6 nguyén tir tinh thé Ner dao dong manh
quanh gié tri xac dinh va sé nguyén tir tinh thé Ncr ting khong dang ké theo thoi

gian.
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Vi ndng d6 nguyén tir B rat nho so véi nong d6 nguyén tir Fe, do d6 chung
t6i chi xét HPBXT cua cip Fe-Fe ma khong can xét cap Fe-B va B-B. HPBXT d6i
VGi cip Fe-Fe duoc xac dinh ¢ giai doan dau va giai doan thir 3 duoc V& nhu thay
trong hinh 3.8 HPBXT cua pha ran hinh thanh tng véi giai doan 1 twong tu nhu

T T T T T T T T T
0 5 10 15 20
r, &

Hinh 3.8 HPBXT cua mau FegsBs, nhiér dg 900 K ¢ giai

doan thur 3 la duwong (1) va ¢ giai doagn 1 la duong (2).
HPBXT cua mau khéi VBH. Trén hinh 3.8 cho thiy d6 cao va vi tri cua cuc dai thir
nhat 1an luot 1a 3,21 va 2,51 A. Pac biét dinh thir 2 cia HPBXT ¢ giai doan dau bi
tach thanh 2 dinh nho, dinh nhd bén trén trai dit tai vi tri 4,1 A, dinh bén phai dat
tai vi tri 5 A. Dinh nhé bén trai cao hon bén phai (d6 cao 1,5 so véi 1,1). Trong khi
d6, HPBXT xac dinh trong giai doan 3 ¢6 nhiéu dinh rd nét chi ra cau tric tinh thé.
Dinh tht nhat co d6 cao 5,4 dao dong quanh vi tri 2,55 A twong tng véi khoang
cach ngan nhat (32a/2), & day a 1a hiang sé mang. Tuy nhién dinh nay c6 dic diém
khong tach ra hoan toan vi tén tai pha VDH. Binh thir 2 chira khoang cach 242a c6
d6 cao 3,4 duoc thay quanh gia tri 4,1A. Binh thir 3 ¢6 do cao 4,4 va vi tri quanh
gia tri 5 A twong tng véi khoang cach 32a va (11/4)Y2a. Gidng nhu dinh tha nhat,
dinh tha 3 khong thay su tach dinh. Két qua thu dugc khi phan tich HPBXT nhu
trén chang to su tach tinh thé Fe bec tir hat nano FegsBs VDH.

Bang 3.1. S6 buéc <tcv> va sé ncy nhdn duwoc trong 6 khodng thoi gian.
Khoang thoi gian 1 2 3 4 5 6

Ncv 44 63 118 99 338 501
<tucess> (6 buoc) | 1373 | 1634 | 15563 | 21668 | 95259 | 96622
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Pé chi tiét hon vé& su tao mam nhu thé ndo, ching toi quan sat cac mam trong 6
khoang thoi gian tach biét, mdi khoang thoi gian kéo dai 5x10° budc va tat ca thudc
giai doan 1. Thoi diém bat dau cua khoang thir i 1a ti (i=1,2,....6; t; < t, <...< tg
Va ti+1-ti>5.10°. Trong cac khoang thoi gian quan sat cac mam khdng 6n dinh va tan
trong thoi gian ngan. Diéu d6 cho thay ring mot s nguyén tu trong hat nano 1a

nguyén tir tinh thé trong thoi gian ngan.

Chung toi ki hiéu thoi gian séng trung binh ctia mam 13 <tnucleus>. Chiing toi ciing
tim thay cac nguyén tir 1 nguyén ti tinh thé & 16i trong khoang thoi gian quan sét.
S6 lwong cac nguyén tir nay duoc Ky hiéu 12 ney. Céc gia tri nev Va <tnucleus™ dugc
liet ké trong Bang 3.1. Ching ta c6 thé thay rang ca hai déu ting nhanh tir khoang
thoi gian tha nhat dén tha sau, nghia 13 hat nano vé dinh hinh sau khi @ thi nhiéu
nguyén tir di theo con duong hinh thanh mam va thoi gian séng cia mam tro nén

dai hon.

A) B)

D) E)

Hinh 3.9 Anh phdn b6 khéng gian ciia cdc nguyén tir tinh

thé & 16i dwge xdc dinh trong sdu khodng thoi gian.
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Trong hinh 3.9, ching tdi v& anh phan bé khéng gian cac nguyén tir tinh thé & I6i
duoc xac dinh trong sau khoang thoi gian trén. Trong khoang thoi gian 1 va 2, cac
nguyén tir CV phan bb dong déu khap trong hat nano, nhung dén khoang thoi gian
cudi ching c6 xu hudng két dam lai gan nhau. Trong khoang thoi gian 5 va 6 cac
nguyén tir CV sap xép giéng nhu mot mang tinh thé bi méo. Nhu vay, su thu gidn
cua hat nano vo dinh hinh dan dén viéc sip xép lai cu tric vo dinh hinh truge khi
hinh thanh mang tinh thé. Cau trdc tinh thé ban dau bao gém mét sb vung vi mé goi
la viing tao mam, & d6 cac nguyén tir sip xép gidng nhu mang tinh thé bi bién dang.
Niang luong trung binh trén mdi nguyén tir trong ving tao mam nhoé hon ving vo
dinh hinh. Thoi gian séng ciia mam ciing nhu X4c suat hinh thanh mam & ving tao

mam Ién hon so véi cac ving khac cua hat nano.

A Bé mit

B C
D E
’ Viing bién

Hinh 3.10 Minh hoa hgt nano: A) Hai phan cua hgt nano: 16i 1a mét hinh cdu cé
ban kinh 20A ; bé mat 1a mét 16p cau c6 dg day 8A; B, C, D) S tién hoa theo thoi

gian cua cum tinh thé; E) Cum tinh thé va I6p vé cia né (ving bién)

Hat nano c6 thé duoc chia thanh hai phan: 15i va vo duge mé ta trong hinh
3.10A. Bdi vi cau triic ciia v xop hon so véi 16i, do cac ving tao mam duoc tao ra

trong 16i. Qua trinh 16n 18n cua tinh thé dién ra nhu sau. Dau tién, cic dam tinh thé
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6n dinh hinh thanh trong 18i hat nano. Sau d6, chung phat trién theo moi hudng tir

16i, cAc mam méi duoc hinh thanh cha yéu ¢ bé mit cua dam tinh thé (xem hinh

A B C

Hinh 3.11. Anh chup vé sw phdin bo cia cic CB-atoms, CV-atoms

trong giai doan thit hai tai ba thoi diém t1(A), t2(B), t3(C)
3.10E). Tiép theo, mot dam tinh thé 1én lan ra bé mit hat nano. Su phat trién theo
thoi gian ciia dam tinh thé trong giai doan thir hai dugc thé hién trong hinh 3.10B -
3.10D. Luu y rang toc d6 hinh thanh mam trong giai doan tht hai 13 16n hon nhiéu
so v6i giai doan dau tién. Boi vi su 16n 1én cua tinh thé bi can tré khi dén gan gan
bé mit hat nano, nén su phat trién cta tinh thé Fe dién ra cham trong giai doan th
ba. Sau khi qué trinh tinh thé hoa hoan thanh, hat nano bao goém tinh thé Fe bee ¢6
khuyét tat (khong 1y tudong) va cac dam nguyén tir vo dinh hinh riéng biét. Trong
qua trinh tinh thé héa, cac nguyén tor B ¢6 xu huéng di chuyén 1én bé mat va tao
thanh ving bé mat giau B. Tiép theo, chung t6i xac dinh su phan b ciia nguyén tir
tinh thé (Cr-atoms). Anh chup su phin bd ciia cac CB-atoms, CV-atoms phat hién
trong giai doan thit 2 duoc thiy trong hinh 3.11. Tai thoi diém dau t1 c6 hai dam
tinh thé on dinh nam trong 15i, sau d6, c4c dam nay phat trién va hop nhat thanh

mot dam 16n tai thoi diém ts.

Hinh 3.12 cho thy anh chup nhanh cdc Am-toms trong 18i va bé mit hat nano thu
duoc & thoi diém cudi caa giai doan thir 3. C6 mdt luong nhd cac nguyén tir vo dinh
hinh (Am) nam trong 15i. Boi vi hau hét cac nguyén tir trong 16i 14 nguyén tir tinh
thé (Cr) tao thanh mot hat 16n vai cAu trac tinh thé bee, do d6 céc nguyén tr Am
trong 16i d¢ong vai trd nhu cac khuyét tit cia mang bee. Nhur thé hién trong hinh bén
tréi, c4c nguyén tir B trong 15i dai dién cho khuyét tat & dang nguyén tir xen k&. Hon

nita, mot s6 nguyén tir Fe va B v dinh hinh X&c dinh vi tri gﬁn do va tao thanh mot
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ving nhd cac nguyén tir Am trong mang tinh thé bee. B& mit cua hat nano thi khac,
bao gdm mot lwong 16n cac nguyén tir Am. Cac nguyén tir ndy dugc phan bb khong

dong déu dé mot sd cac ving cua bé mit ciing |4 pha tinh thé (xem hinh.3.12 bén

Hinh 3.12. 4nh chup cé&c nguyén tiz Am trong 18i (bén trai) va vé (bén

phai) hat nano FessBs thu dirot ¢ thoi diém cudi giai doan thir ba.
phai). Do do, bé mit ctia hat nano sau khi tinh thé hoa c¢6 cdu trac khong dong nhat.

Mot thong tin quan trong cho biét cau tric cia hat nano c¢6 bén viing hay
khong chinh la su phu thudc nang lugng ciaa mot nguyén tir trong hat nano theo thoi
gian (cac buéc mé phong BPLHPT). Chang t6i xet hat nano VDH trong qua trinh
tinh thé hoa, goi N, 1a s6 lwong nguyén tir tinh thé. Khi d6 niang lugng cua mot
nguyeén ti tinh thé Ecr ¢6 thé biéu dién nhu sau:

Ner Ner Ner Nam

e =22 2 0(5) + == 3 Y o(1) (3.1)

i i

O day rij 1a khoang céch giita nguyén tir thir i va j; ¢(r) la thé tuong tac cip nd
bang 0 khi r > reuwfr. S6 hang thir nhat trong phuong trinh (3.1) bao gém sy tuong
t4c cap giita CAC nguyén tir trong dam tinh thé va sé hang thir 2 1a thé twong tac cip
giita cac nguyén tir tinh thé va nguyén tir VDH. Trong khi d6, s6 hang tht 2 chi tinh
c4c nguyén tir tinh thé ¢ trong 16p cau bé day reuosr Mit ngodi cing dam tinh thé
(hinh 3.10E), dé thuan tién trong tinh toan ching tdi goi s6 nguyén tir tinh thé d6 1a
Ncrs, khi d6 phuong trinh (3.1) ¢6 thé viét gon lai thanh.
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E. —u, +es (3.2)

Cr = uCr N
Cr

O day ucr 13 ning luong twong wng véi sé hang thir nhat trong phuong trinh
(3.1); Ucrs 13 nang lugng trung binh twong ng Vi s6 hang thi 2 trong phwong trinh
(3.1), ucrs nhan dugc bang cach lay trung binh tat ca cac nguyén tir trong 16p cau
tung UNg, Ucrs hau nhu khéng phu thudc vao Ner, trong khi d6 ucr bién ddi manh
theo Ner, phu thudc manh vao mirc do méo cia dam tinh thé va Ucr bién déi manh
ddi véi cac dam nho.
Tiép theo chung toi dit Ecro, Eamo 13 ning luong trung binh trén nguyén tir d6i voéi
hé ma & d6 twong ng véi Ner bang 0 va 5000. Ching t6i ¢ Ecro < Eamo. Khi Ner
tang, thi Ucr gan dung bang Ecro VA ti $6 Ners/Ner giam. Do d6, doi véi dam 16n ning
luong Ecr nho hon Eam VA giam theo su ting cua Ner. Diéu d6 chang to 1a khi kich
thudc cia dam tinh thé 16n hon gia trj gigi han, thi Ecr nhé hon nhiéu Eam va dam

tinh thé 1a bén viing.

Trén hinh 3.13 biéu dién ning luong cua c4c loai nguyén tir khac nhau trong
hat nano phu thudc vao thoi gian. Nhu ching t6i du doan ban dau, voi giai doan
dau, Ecr dao dong manh xung quanh gié tri xac dinh trong khi dé6 Eam khong thay
doi.
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Hinh 3.13. Nang lwong Ecr, Eam, Ecs va Eas phu thugc vao thoi gian
Sy thing giang cua Ecr lién quan dén sy tao thanh cac dam tinh thé khdng bén viing
tai vi tri khac nhau trong hat nano. Mat khac, Ecr ¢6 xu huéng giam nhe theo thoi
gian hoi phuc diéu nay dan dén su tao thanh cac ving mam, ¢ d6 nang luong Ecr va

thoi gian sdng cia cac mam trong ving nay lén hon ¢ thoi gian trude do.

Trong giai doan 2 ¢6 sy khac nhau giita Ecr va Eam,, nhu c6 thé thay trén hinh
3.13, Ecr nho hon Eam diéu d6 chi ra rang cac dam tinh thé bén viing tao thanh va
kich thudc cua chiing Ién hon gia tri téi han. Khéng giéng nhu trang thai ban dau
Ecs nho hon Eag nhiéu. Diéu nay cho thiy dam tinh thé ¢ kha nang I6n 1&n hon Ia
co lai. Mit khac, ning luong Ecs bang niang lugng Ecr cho thay rang ving bién cua
dam tinh thé c6 sy sap xép rat manh cua cac nguyén tir va cau triic ving bién twong
tu véi tinh thé bee bi méo. Két qua ndy chung to ring toc do tao thanh cac mam
trong ving bién manh hon rat nhiéu so vai tdc d6 tao mam bén trong pha VDH.
Thém nita, khi khao sét thé tich caa ving bién, chling toi phét hién ra thé tich ving
bién ting khi dam tinh thé ting. Trong giai doan 3, nang luong Eam va Eas ting nhe
(gan nhu bao hoa), c6 nghia 13 ving bién cua dam tinh thé di dich ra bé mat hat

nano.
Pé 1am rd vai tro can tré qua trinh tinh thé hoa cia nguyén tir Bo, ching toi da
chuan bi hai mau FegoBuo vO dinh hinh dwoc & & 300 K. Mau dau tién da dwoc chuan

bi gibng nhu mau Fe ¢sBs. DI véi mau thir hai, cau hinh ban dau 1a gieo ngau nhién
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4500 nguyén tir Fe trong mot qua cau c6 ban kinh 28A va 500 nguyén ti B trong
l6p cau bé mat véi d6 day 8A véi didu kién bién tu do. Sau dé chay théng ké hoi
phuc cho dén khi hé dat trang thai can bang. Pé tao thanh cac mau vai cac nhiét do
khac nhau, chiing t6i nung néng mau trén dén 300K va tiép tuc hdi phuc nhiét mau
nay thém 2 x107 budc dong huc hoc phan tir dé hé can bang, goi hé nay 1a mau 300.
Dé nghién ciu qué trinh tinh thé hoa ching toi da nung néng mau 300 dén 900 K,
sau d6 hoi phuc khoang 9.107 bugc. Khéng giéng nhu mau dau tién, 16i cia mau tha

hai ¢4 ndng do B nhé hon bé mit.

Cac HPBXT cho cap Fe-Fe duoc trinh bay trong hinh.3.14, c6 thé thiy rang cau
trdc cua maudau tién van vo dinh hinh, trong khi mau thir hai da tinh thé hoa. Boi
Vi mau dau tién, mam duoc hinh thanh, nhung ching bién mat trong thoi gian
ngin. Hon nia, tbc do hinh thanh mam 12 nhé hon nhiéu so véi mau FegsBs, diéu d6
chi ra rang nguyén tir Bo can trg sy hinh thanh mam. Mau tha hai dugc tinh thé hoa
cling trai qua ba giai doan, khdng gidng nhu mau FegsBs, cum tinh thé khdng phat
trién dén bé mat ma nam hoan toan bén trong I8i hat nano. Vi thé, su hinh thanh va
phét trién caa mot cum tinh thé Fe 6n dinh trong ciing khoang thai gian mé phong

va cuing diéu kién 1, khéng thé thuc hién & nhitng noi ¢6 néng do Bo cao.

0 I 5 I ‘IID ' 15 20
r, &
Hinh 3.14 HPBXT cho hai mdu FegoBio duoc i ¢ 900K: 1) nguyén tix B phan bo
dong déu trong khong gian hgt nano; 2)Nguyén tiz B phan bo chi yéu ¢ bé mat

hat nano.
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Nhu vay, viéc tach tinh thé Fe khoi hat nano FeB vé dinh hinh c6 thé dugc mé ta
nhu sau: qué trinh tinh thé héa trai qua ba giai doan. O giai doan dau tién, cac mam
duoc hinh thanh khip trong hat nano, ching khéng 6n dinh va bién mat sau thoi
gian ngan. O giai doan sau, cac ving tao mam duoc hinh thanh, trong ving dé téc
d6 hinh thanh va thoi gian séng cuia mam 16n hon cac viing khéc. Trong giai doan
thi hai, cac cum tinh thé 6n dinh da duoc tao ra trong cac ving tao mam & gan 16i
va c6 nong do Bo thap. Sau d¢6, mam mai dugc hinh thanh chi yéu ¢ cac ving bién
gitta cum tinh thé va pha vo dinh hinh. Su Ién 1én caa cum tinh thé ding lai khi
viing bién cua cum tinh thé lan ra bé mat hodc dén nhiing noi c6 nong d6 Bo cao.
CAac cum tinh thé phat trién theo moi huéng bao phu I8i va sau dé dé lan ra bé mat.
Trong giai doan dau tién va tha hai, cac nguyén tir Bo c6 xu huéng di chuyén vé
phia bé mit cua hat nano. Trong giai doan tha ba, sy phét trién cua tinh thé Fe Ia
cham, cudi giai doan, miu bao gom mot hat tinh thé Fe cd khuyét tat (a Fe

crystalline grain with defects) va cac dam nguyén tur vo6 dinh hinh tach biét.
3.2.2 Cdu trac dia phwong ciia hat nano FegoBio va FegsBs

Pé nghién cau tinh chat da thu hinh cua hat nano FesoBio va FessBs, ching
t6i da chuan bi cdc mau FegoBio va FegsBs & 300K va sau khi tinh thé hoa & 900 K.
Tinh chat da thu hinh ctia hat nano dugc nghién ctu théng qua sé luong céc loai
nguyén tir khac nhau va hat tinh thé. Két qua cho thay cac mau tinh thé duoc xem
Xét chi c6 mot hat tinh thé. Diac diém caa bon mau duoc liét ké trong Bang 111, ¢6
thé thay rang cau trdc vé dinh hinh va tinh thé khong chi khac nhau vé sé luong
nguyeén tir Cr, ma con khac nhau o s6 phdi tri trung binh va nang luong Eam. Mat do
cua bé mit bang khoang 42% — 55% so va&i 18i cho thay bé mat c6 cau tric xop hon

so vai 0.

Bdng 3.2 CAc ddc diém cua bon mau hat nano; Oy e/sutace fi0g NG 18 Mat d@o so

nguyén tiz ¢ 18i va bé mat; Zre-re, Zre-s trong tng 12 so phai tri trung binh cua cap
Fe-Fe va Fe-B.

Cac mau Ncr Nam | Ecr, eV Eam, eV | P Zrere | ZreB

,0 surface

FeossBs VO |0 5000 | - -2.7185 ]0.0843 | 0.0458 | 11.73 | 0.52
dinh hinh
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FeosBs tinh | 4056 | 944 | -2.8262 |-2.5845 |0.0872 |0.0405 |12.290.57
thé

FegoBio VO | 0 5000 | - -2.6458 |0.0896 | 0.0381 |10.79|1.08
dinh hinh

FegoBio 2313|2687 | -2.9400 |-2.3294 |0.0896 |0.0385 |11.13|1.06
tinh thé

Hinh 3.15 4nh chup Sdp xép nguyén tir ¢ bé mat (A) va 16i (B) cho mau FegsBs vO
dinh hinh; trén bé mgt (C) va 16i (D) cho mdu FegoBio vO dinh hinh. Qud cdu mau
xanh va do twong ing 14 nguyén tiz Bo va sat.

Hinh 3.15 truc quan hda su sap xép cac nguyén tir trong c&c mau hat nano vo dinh
hinh. So véi bé mat, 18i ¢é cau tric day dac hon, c6 nghia 1a hat nano vé dinh hinh
bao gom pha vd dinh hinh xdp va day dic (the porous and dense amorphous phases)
tuong (ng nam & bé mat va 16i. Ca hai pha vo dinh hinh déu c6 cung nong do B. Su
sap xép cau tric nay theo nhu md hinh vo/I8i phd bién van dugc sir dung dé giai
thich vé céc tinh chat caa hat nano. Nhu thy trong hinh 3.16, cac mau tinh thé bao
gom mot hat tinh thé va cac cum nguyeén tir vo dinh hinh riéng biét. Céc hat tinh thé
cd cau trdc bee khuyét tat (the bec structure with defects) . Ddi vi mau FegoBio, hat
tinh thé nam hoan toan bén trong 16i, trong khi pha v6 dinh hinh bao phu toan bo bé
mat va phan Ion cua 16i. Nong d6 B trong vung vé dinh hinh 16n hon nong do B
trong vuing tinh thé. Do d6, mau FegB1o bao gom ba pha: x4p, vo dinh hinh day dac
va pha tinh thé. Céc pha v6 dinh hinh xdp nam & bé mat. Trong khi d6, pha v6 dinh
hinh day dic va pha tinh thé twong tng dat tai 16p cau & ving bién va I8i. Su sip

xép cau tric nhu vay khong theo md hinh vo/I&i don gian. Khéng gidng nhu hé
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FegoBio, hat tinh thé cua miu FegsBs bao phu toan bo 16i va lan rong ra bé mat, bé
mit caa mau nay bao gdm mét phan thudc vé hat tinh thé Fe va mot phan khac bao
gdm céc nguyén ta vo dinh hinh. Nhu vay, bé mit caa mau tinh thé FegsBs khong

d6ng nhat vé ciu trichon so v&i mau FegoBio.

Hinh 3.16 Anh chup sdp xép nguyén tiz cho mdu FegsBs tinh thé: A) cac nguyén tir
Am trong 16i; B) Nguyén tix Am ¢ bé mat; C) Nguyén tir Cr; va doi véi mau
FegoB1o tinh thé: D) Cac nguyén tiz Am trén bé mat; E) Cac nguyén tiz Am trong
16i; F) Nguyén t:z Cr. Hinh cau mau xanh va mau do twong ing 1a cac nguyén ti

Bo va sdt.
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KET LUAN VA KIEN NGHI

1. Cac két qua chinh ctia dé tai

Sau thoi gian nghién ctu, dé tai cua chung toi da thu duoc mot sé két qua

chinh nhu sau:

1. Bang phuong phap mé phong dong lec hoc phan tir, chung t6i di tao ra
dugc cac hat nano Fe, Fe-B ¢6 dang hinh cau vai thé tuong tac cip Pak - Doyama,
lan luot chira 10000, 5000 nguyén tir & cac nhiét ¢6 300 K va 900 K. Chdng toi
cling dd khao sat dugc nhitng dic trung vé cau tric va tinh chat nhiét dong cua cac

hat nano nay.

2. Md phong chi ra, khi cac hat nano Fe va FegsBs VDH (ndng d6 B nho)
duoc u nhiét trong mot thoi gian du dai (cd khoang 107 buéec DPLHPT) & nhiét do
900 K, thi ching tinh thé hoa thanh cau trdc tinh thé bee. Co ché tinh thé hoa
trong hat nano dién ra nhu sau: (i) O giai doan dau cac dam tinh thé nho hinh
thanh, phan bé déu khap trong hat nano va nhanh chéng bi bién mat; (ii) Sau thoi
gian u du dai, cac dam tinh thé on dinh da duoc tao ra trong 16i cua hat nano, cac
dam nay phat trién nhanh theo moi huéng bao pha 16i va sau d6 lan ra gan bé mat
hat nano. (iii) Khi qua trinh tinh thé hoan thanh, hat nano tinh thé bao gom: phan

16i 1a tinh thé Fe bce va phan vo ¢6 cau trdc xop vo dinh hinh.

3. Phan tich thé nang trén mot nguyén tir ciia cac loai nguyén tir khac nhau voéi
truong hop dam tinh thé 6n dinh, ching t6i thay rang, thé nang nay giam dan theo
thar tu sau: Nguyén tir AB — Nguyén tit CB — Nguyén tir CC. Nghia 1a, su I16n Ién
cua dam tinh thé bat nguon tir sy sap xép lai cac nguyén tir trong ving bién giita pha

vO dinh hinh va pha tinh thé va dan dén sy giam ning luong caa hat nano.

4. Khao sét véi hat nano FexBioox Ndng d6 Bo cao, ching tdi xét hai mau hat
nano FegBio & nhiét d6 900 K, két qua md phong chi ra su tinh thé héa phu thudc
manh vao cach tao cac hat nano nay. Diéu nay Ia do nguyén tir Bo da can tro qua

trinh tinh thé hat nano FexB1go-x.
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2. Kién nghi

Mic du nhitng dic trung vé cdu triic va qua trinh tinh thé hoa cta cac hat
nano Fe, Fe-B da dugc nghién ctru, nhitng van con nhiéu khia canh lién quan van
chua duoc hiéu 5. Cuy thé, cac trang thai trung gian giita cac dang vo dinh hinh va
tinh thé chua duoc nghién ciru, sy khong dong nhét vé ciu trac trong cac hat nano
va ly thuyét vé tinh thé héa & cp do nguyén tir van chua rd rang...Trong cac nghién
ctru tiép theo, ching tdi s& phat trién cac két qua mo phong trudc diy vé co ché tao
mam, phat trién tinh thé va su tién hoa céu trac vi mé trong hat nano. Ching toi
cling s& thyc hién phan tich c¢6 hé thong vé ciu tric cia cac cum gidng nhu tinh thé
dé xac dinh céc trang thai trung gian. Cau trac vi mé dia phuwong ctia hat nano vo

dinh hinh va tinh thé ciing s& dugc xem xét.
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