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TỔNG QUAN 
Nghiên cứu vi cấu trúc, sự chuyển pha cấu trúc và các cơ chế vật lý trên những vật liệu kim loại là
một trong những chủ đề thu hút được sự quan tâm nghiên cứu của nhiều nhà khoa học trên thế
giới. Các vật liệu kim loại như sắt, ni ken và cô ban là các vật liệu có nhiều ứng dụng quan trọng
trong lĩnh vực khoa học ứng dụng và khoa học công nghệ [1-5]. Nhiều nghiên cứu về vi cấu trúc
và sự biến đổi cấu trúc trong các vật liệu này đã và đang được thực hiện bằng cả thực nghiệm, lý
thuyết lẫn mô phỏng máy tính [6-11]. Sử dụng các phương pháp như: tán xạ tia-X, nhiễu xạ
nơtron, vi điện tử truyền qua…, các nghiên cứu thực nghiệm đã cung cấp nhiều dữ liệu quan trọng
về vi cấu trúc của các vật liệu kim loại thông qua việc phân tích hàm phân bố xuyên tâm hoặc thừa
số cấu trúc [3, 5-8]. Các kết quả nghiên cứu thực nghiệm này đã chỉ ra rằng, ở trạng thái vô định
hình (VĐH), hàm phân bố xuyên tâm và thừa số cấu trúc có sự tách thành hai đỉnh nhỏ ở cực đại
thứ hai. Sự tách đỉnh ở cực đại thứ hai trong hàm phân bố xuyên tâm thường được cho là liên
quan đến sự tồn tại của các khối đa diện 20 mặt (icosahedral) trong các vật liệu VĐH [9-11]. Bằng
phương pháp mô phỏng động lực học phân tử (ĐLHPT), R. S. Liu và cộng sự cho thấy, khi giảm
nhiệt độ từ nhiệt độ nóng chảy 943 xuống tới 200 K thì trên hàm phân bố xuyên tâm của kim loại
nhôm bắt đầu có tách đỉnh ở cực đại thức hai ở dưới nhiệt độ 500 K [6]. S. Ozgen và E. Duruk
cho thấy trong quá trình làm lạnh từ từ  (quá trình ủ nhiệt chậm) trên kim loại nhôm từ nhiệt độ
700 xuống 300 K thì xuất hiện ba trạng thái lỏng, tinh thể yếu (weak-crystal) và trạng thái VĐH
[7]. Tuy nhiên những nghiên cứu này vẫn chưa giải thích thỏa đáng cơ chế chuyển pha lỏng-tinh
thể, chuyển pha lỏng-VĐH…
 Như chúng ta đã biết, trong vật liệu VĐH không tồn tại nút mạng nên các khái niệm như nút
khuyết (vacancy), khuyết tật điểm trở nên khó định nghĩa một cách tường minh. Hơn nữa, quá
trình khuếch tán trong vật vật liệu VĐH diễn ra rất chậm (Hệ số khuếch tán cỡ 10-22 cm2/s), sự
dịch chuyển của các nguyên tử trong môi trường VĐH lại xuất hiện nhiều hiệu ứng đặc biệt như:
hiệu ứng tương quan năng lượng, hiệu ứng tương quan hình học [1, 3, 4, 7, 9]… Những nghiên
cứu về cơ chế khuếch tán trong các vật liệu VĐH thường được giải thích thông qua các mô hình
như: mô hình thể tích tự do, mô hình lý thuyết trạng thái hai mức, mô hình mô phỏng các quả cầu
lỗ trống... Nhìn chung các kết quả nhận được đã giải thích được phần nào các hiện tượng khuếch
tán trong các vật liệu kim loại VĐH [4, 9, 11]. Một trong các mô hình giải thích rất hiệu quả và phù
hợp hơn cả về cơ chế khuếch tán trong vật liệu VĐH là cơ chế khuếch tán tập thể của một nhóm
nguyên tử lân cận gần nhau [9, 12]. Chẳng hạn, Sietsma và cộng sự đã nghiên cứu các loại lỗ
hổng trong các mẫu hợp kim VĐH bằng phương pháp mô phỏng, họ đã phát hiện một số lỗ hổng
được bao quanh bởi 10 hoặc hơn 10 nguyên tử trong các mẫu được ủ nhiệt tốt. Họ cũng đã cho
thấy vai trò quan trọng của các lỗ hổng kích thước lớn đối với quá trình khuếch tán trong các mẫu
vật liệu VĐH [12].
10.2. Trong nước
Ở Việt nam, theo hiểu biết của chúng tôi, việc nghiên cứu về vi cấu trúc, các tính chất cơ học và
quá trình khuếch tán trong các vật liệu kim loại và hợp kim của chúng theo nhiệt độ, áp suất và
mức độ hồi phục đang được thực hiện bởi nhóm nghiên cứu của trường Đại học Khoa học Tự
nhiên Tp. Hồ Chí Minh và nhóm nghiên cứu của chúng tôi tại trường Đại học Bách khoa Hà Nội
[13-20].



Dựa trên mô hình thống kê hồi phục, chúng tôi đã nghiên cứu vi cấu trúc, cơ chế khuếch tán trong
các vật liệu hợp kim cơ sở Fe, Co VĐH theo mức độ hồi phục, nồng độ á kim và kích thước của các
á kim. Kết quả chỉ ra rằng cấu trúc của các hợp kim VĐH phụ thuộc mạnh vào mức độ hồi phục,
nồng độ á kim và kích thước của các á kim. Chúng tôi đã đề xuất một cơ chế khuếch tán mới thông
qua các bong bóng vi mô (vacancy tự nhiên) và giải thích được sự phụ thuộc của hệ số khuếch tán
theo mức độ hồi phục và nồng độ á kim. Những kết quả nhận được đã được công bố trên các tạp
chí chuyên ngành có uy tín và chất lượng ở trong và ngoài nước [13-16]. Tuy nhiên, chúng tôi
chưa thực hiện các phân tích về vi cấu trúc, tính chất cơ học và quá trình khuếch tán bằng cách
dựa trên mô hình ĐLHPT. Chúng tôi cũng chưa thực hiện mô phỏng ảnh hưởng của áp suất và
nhiệt độ lên cấu trúc, tính chất nhiệt động lực học và quá trình khuếch tán trong các vật kim loại
VĐH, lỏng và tinh thể. Ngoài ra, các cơ chế về sự chuyển pha cấu trúc như: sự chuyển pha lỏng-
VĐH, chuyển pha lỏng-tinh thể hiện nay đang được chúng tôi quan tâm nghiên cứu.
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MỤC TIÊU 
- Mô phỏng được cấu trúc các vật liệu kim loại Fe, Co, Fe-B, Fe-P và Co-P có mật độ, mức độ hồi
phục và nồng độ khác nhau thông qua việc phân tích hàm phân bố xuyên tâm, phân bố số phối trí
và phân bố số lượng đơn vị cấu trúc (simplex).
- Xây dựng lý thuyết và mô phỏng cơ chế khuếch tán theo cả quan điểm hình học lẫn quan điểm
năng lượng thông qua các bong bóng vi mô (microscopic-bubbles) trong vật liệu kim loại VĐH.
NỘI DUNG 
Nội dung nghiên cứu (trình bày dưới dạng đề cương nghiên cứu chi tiết)



- Nghiên cứu tổng quan cấu trúc và lý thuyết về các cơ chế khuếch tán trong vật liệu kim loại tinh
thể, lỏng và VĐH.
- Xây dựng các phần mềm mô phỏng vật liệu trên ngôn ngữ lập trình C++ và chạy chương trình
này trên hệ thống máy tính (30 máy PC) tại Bộ môn Vật lý tin học - Viện Vật lý, Trường Đại học
Bách khoa Hà Nội.
- Dựng các mô hình vật liệu kim loại VĐH bằng phương pháp ĐLHPT với các thế tương tác khác
nhau. Mức độ tin cậy của các mô hình xây dựng sẽ được kiểm tra bằng cách so sánh hàm phân
bố xuyên tâm, thừa số cấu trúc với dự liệu thực nghiệm và kết quả mô phỏng của một số tác giả
khác.
- Nghiên cứu cấu trúc của vật liệu kim loại thông qua các mô hình xây dựng theo mức độ hồi
phục, mật độ, kích thước.
- Xây dựng lý thuyết mô tả cơ chế khuếch tán và xác định hệ số khuếch tán trong các mô hình vật
liệu.
- Bố cục nội dung của báo cáo tổng kết của đề tài dự kiến 3 chương: Chương một trình bày tổng
quan lý thuyết liên quan đến đề tài. Kỹ thuật mô phỏng và các phương pháp phân tích vi cấu trúc
được sử dụng để xác định thông số vật lý của mô hình vật liệu được trình bày chi tiết trong chương
hai. Chương ba, chúng tôi phân tích và thảo luận về vi cấu trúc trên các mô hình xây dựng, số
lượng các đơn vị cấu trúc và quan điểm khuếch tán nguyên tử cũng như ảnh hưởng của mức độ
hồi phục, nhiệt độ.
PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU 
Đề tài sử dụng phương pháp mô phỏng thống kê hồi phục, phương pháp mô phỏng ĐLHPT và
phương pháp phân tích vi cấu trúc để xây dựng các mẫu vật liệu, phân tích và tính toán  đặc trưng
về cấu trúc, tính chất động học, quá trình khuếch tán của các mẫu xây dựng. 
HIỆU QUẢ KTXH 
- Phương pháp mô phỏng bằng máy tính là một phương pháp nghiên cứu mới mẻ. Mô phỏng có
thể cung cấp các số liệu và thông tin dự đoán trước về cấu trúc và các tính chất của mẫu vật liệu
cho nhà nghiên cứu thực nghiệm và lý thuyết. Do đó, mô phỏng sẽ giảm bớt thời gian và tiết kiệm
kinh tế cho các phương pháp nghiên cứu khác. Đồng thời, kết quả mô phỏng cung cấp số liệu về
cấu trúc và các cơ chế xảy ra trong mẫu vật liệu cho các nhà nghiên cứu ứng dụng và công nghệ.
- Cung cấp một bức tranh đầy đủ về vi cấu trúc và sự chuyển pha cấu trúc trong các vật liệu kim
loại khi nhiệt độ thay đổi, mức độ ủ nhiệt khác nhau. Giải thích được cơ chế chuyển pha lỏng-tinh
thể, tinh thể-VĐH. Đưa ra quan điểm mới về quá trình khuếch tán thông qua các vacancy tự nhiên.
Kết quả này, góp phần làm sáng tỏ quá trình khuếch tán trong kim loại. Nghiên cứu đã cung cấp
những số liệu tính toán về hệ số khuếch tán trong vật liệu kim loại ở các trạng thái có mức độ hồi
phục, nhiệt khác nhau.  
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