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TỔNG QUAN 
10.1. Ngoài nước (phân tích, đánh giá tình hình nghiên cứu thuộc lĩnh vực của đề tài trên thế giới,
liệt kê danh mục các công trình nghiên cứu, tài liệu có liên quan đến đề tài được trích dẫn khi đánh
giá tổng quan)
Mô phỏng vi cấu trúc, cấu trúc địa phương và các tính chất vật lý trên các vật liệu VĐH đang là
một trong những chủ đề được sự quan tâm nghiên cứu của các nhà khoa học vật liệu và ứng dụng
[1-4]. Quá trình khuếch tán nguyên tử trong các hệ hợp kim VĐH đang được nhiều nhà khoa học
quan tâm nghiên cứu. Bởi vì, khuếch tán đóng một vai trò quan trọng trong nhiều quá trình vật lý
xảy ra trong vật liệu. Tuy nhiên, cho đến nay, nhiều vấn đề về khuếch tán, đặc biệt là cơ chế
khuếch tán trong vật liệu VĐH vẫn còn một số vấn đề chưa được khảo sát tường tận và là các vấn
đề mở đòi hỏi các công trình nghiên cứu mới. Trong vật liệu VĐH, do không tồn tại nút mạng nên
các khái niệm như vacancy, khuyết tật điểm trở nên khó định nghĩa một cách tường minh. Thêm
nữa, quá trình khuếch tán trong vật rắn diễn ra cực chậm và sự dịch chuyển của các nguyên tử
trong môi trường VĐH xuất hiện nhiều hiệu ứng đặc biệt như: hiệu ứng tương quan năng lượng,
tương quan hình học [5-8]. Do đó, mục đích của đề tài này là xây dựng mô hình khuếch tán bằng
phương pháp mô phỏng thống kê hồi phục (TKHP) trong hợp kim VĐH, nhằm giải thích thỏa đáng
các quan sát thực nghiệm [6-8].
10.2. Trong nước (phân tích, đánh giá tình hình nghiên cứu thuộc lĩnh vực của đề tài ở Việt Nam,
liệt kê danh mục các công trình nghiên cứu, tài liệu có liên quan đến đề tài được trích dẫn khi đánh
giá tổng quan)
Hiện nay, mô phỏng máy tính về cấu trúc và các tính chất vật lý của các vật liệu VĐH đang là một
trong những đề tài mang tính thời sự, và đã thu hút được sự quan tâm của nhiều trung tâm nghiên
cứu khoa học và công nghệ ứng dụng trong nước [9-12]. Một số lượng lớn công trình đã được
công bố trên các tạp chí trong và ngoài nước có chất lượng cao, đã mang lại những kết quả đáng
kể, cung cấp các số liệu cũng như cơ sở lý thuyết cho các ngành khoa học và công nghệ ứng dụng
mà các phương pháp nghiên cứu khác khó hoặc không thể cung cấp được [9-15].
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10.3. Danh mục các công trình đã công bố thuộc lĩnh vực của đề tài của chủ nhiệm và những
thành viên tham gia nghiên cứu (họ và tên tác giả; bài báo; ấn phẩm; các yếu tố về xuất bản)
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MỤC TIÊU 
- Mô phỏng vi cấu trúc hợp kim Fe80B20, Co81.5B18.5, CoxP100-x VĐH, thông qua việc phân
tích hàm phân bố xuyên tâm, phân bố số phối trí và phân bố số bong bóng vi mô (microscopic
bubbles).
- Mô phỏng cơ chế khuếch tán trên quan điểm hình học và quan điểm năng lượng thông qua bong
bóng vi mô (vacancy tự nhiên) trong hợp kim VĐH.
NỘI DUNG 
15.1.  Nội dung nghiên cứu (trình bày dưới dạng đề cương nghiên cứu chi tiết)
- Phương pháp mô phỏng thống kê hồi phục và động lực học phân tử sẽ được sử dụng trong đề tài
này để xây dựng các mô hình vật liệu VĐH và phân tích các đặc trưng vi cấu trúc của các hợp kim
VĐH: Fe80B20, Co81.5B18.5 và Co100-xPx.
- Mức độ tin cậy của các mô hình xây dựng sẽ được kiểm tra bằng cách so sánh HPBXT với các số
liệu thực nghiệm và kết quả mô phỏng của các tác giả khác.
- Từ những phát hiện lần đầu tiên về sự tồn tại các bong bóng vi mô trong hợp kim VĐH, nhóm
nghiên cứu chúng tôi (tại Viện Vật lý Kỹ thuật trường Đại học Bách khoa Hà Nội), đề xuất cơ chế
khuếch tán thông qua vacancy bong bóng vi mô trong các vật liệu này theo quan điểm hình học và



quan điểm năng lượng.
- Hệ số khuếch tán tính toán từ mô phỏng được kiểm tra bằng cách so sánh với các số liệu thực
nghiệm và kết quả mô phỏng của các tác giả khác.
- Bố cục nội dung của đề tài dự kiến 3 chương: Chương một, trình bày tổng quan về các hợp kim
VĐH cũng như các kết quả nghiên cứu (thực nghiệm và mô phỏng) gần đây nhất về vi cấu trúc và
các tính chất vật lý của chúng. Đặc biệt, những nghiên cứu về cơ chế khuếch tán nguyên tử trong
các vật liệu VĐH. Kỹ thuật mô phỏng TKHP và các phương pháp phân tích vi cấu trúc sử dụng để
xác định thông số vật lý của mô hình vật liệu được trình bày chi tiết trong chương hai. Vi cấu trúc
mô hình vật liệu, số lượng bong bóng, vacancy bong bóng và quan điểm khuếch tán nguyên tử
thông qua bong bóng vacancy cũng như ảnh hưởng của mức độ hồi phục, nồng độ, kích thước á
kim trong các hệ hợp kim VĐH Fe-B, Co-B và Co-P là nội dung của chương ba.
PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU 
Phương pháp mô phỏng thống kê hồi phục (TKHP) và phương pháp phân tích cấu trúc vi mô đã
được sử dụng để xây dựng, phân tích và tính toán các đặc trưng về vi cấu trúc, tính chất của các
mô hình vật liệu.
HIỆU QUẢ KTXH 
- Lần đầu tiên cung cấp một bức tranh đầy đủ về các lỗ hổng cấu trúc (bong bóng) trong hợp kim
VĐH ở các trạng thái có mức độ hồi phục, nồng độ, kích thước á kim khác nhau như: phân bố số
lượng, phân bố bán kính, phân bố năng lượng chuyển tiếp và độ cao rào thế, cho phép giải thích
tính chất mất trật tự trong các vật liệu kim loại và hệ hợp kim VĐH.
- Quan điểm mới về quá trình khuếch tán thông qua vacancy bong bóng được trình bày chi tiết.
Kết quả này, góp phần làm sáng tỏ quá trình khuếch tán trong kim loại và hệ hợp kim VĐH.
Nghiên cứu đã cung cấp những số liệu tính toán về hệ số khuếch tán trong vật liệu VĐH ở các
trạng thái có mức độ hồi phục, nồng độ và kích thước á kim khác nhau.
- Cùng hướng nghiên cứu này còn có nhiều nhóm nghiên cứu khác được thực hiện. Công trình này
đã cung cấp nhiều số liệu từ các công trình thực nghiệm và mô phỏng về vi cấu trúc như hàm phân
bố xuyên tâm, phân bố số phối trí, các thông số vi cấu trúc và số liệu về hệ số khuếch tán của các
nguyên tử trong các kim loại và hệ hợp kim VĐH.
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