NGHIEN CUU CAU TRUC VA CO CHE KHUECH TAN TRONG VAT LIEU KIM LOAI
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TONG QUAN

Nghién ctu vi cdu tric, sy chuyén pha cdu tric va cdc co ché vat ly trén nhiing vat ligu kim logi la
mét trong nhiing chu dé thu hdt duoc sy quan tm nghién cdu cda nhiéu nha khoa hoc trén thé
gidi. Cac vét lidu kim logi nhu sdt, ni ken va ¢6 ban la cac vét liéu cé nhiéu tng dung quan trong
trong linh vyc khoa hoc ing dung va khoa hoc céng nghé [1-5]. Nhiéu nghién ciu vé vi céu tric
va sy bién déi cdu tric trong cdc vat ligu nay da va dang duoc thyc hign bdng cd thyc nghiém, ly
thuyét lan mé phdng mdy tinh [6-11]. Su dyng céc phuong phdp nhu: tan xq tia-X, nhidu xa
notron, vi dién t& truyén qua..., céc nghién ctu thyc nghiém da cung cdp nhiéu di liéu quan trong
vé vi cdu tric cla cdce vét lidu kim loai théng qua viéc phén tich ham phan bé xuyén tam hodic thira
s8 cdu tric [3, 5-8]. Céc két qud nghién cu thyc nghiém nay da chi ra rdng, & trang théi vé dinh
hinh (VDH), ham phéan bé xuyén tém va thira s& cdu tric cé sy téch thanh hai dinh nhé & cyc dai
tht hai. Sy téch dinh & cyc dai th hai trong ham phén bé xuyén tém thudng dugc cho la lién
quan dén sy 18n tai cla cdc khdi da dién 20 mdt (icosahedral) trong céic vat ligu VDH [9-11]. Bang
phuong phdp mé phdng déng luc hoc phan to (DLHPT), R. S. Liu va céng sy cho thdy, khi gidm
nhiét dé tU nhiét d6 néng chdy 943 xudng t6i 200 K thi trén ham phén bé xuyén tam cda kim logi
nhém bdt dau c6 tach dinh & cyc dai thic hai & duéi nhigt d6 500 K [6]. S. Ozgen va E. Duruk
cho thdy trong qué trinh lam lanh tU t (qud trinh & nhiét chém) trén kim logi nhém to nhiét d6
700 xudng 300 K thi xudt hién ba trang thdi [dng, tinh the y&u (weak-crystal) va trang théi VDH
[7]. Tuy nhién nhirng nghién cGu ndy véin chua gidi thich thda dang co ché chuyén pha 1dng-tinh
the, chuyén pha [ng-VDH...

Nhu ching ta da biét, trong vat ligu VDPH khéng tén tai nGt mang nén cdc khdi niém nhu nit
khuyét (vacancy), khuyét tat diém tré nén khé dinh nghia mét cch tuong minh. Hon nia, qud
trinh khuéch tdn trong vat vat lieu VDH dién ra rat cham (Hé s6 khuéch tén ¢& 10-22 cm2/s), sv
dich chuyén cla cdc nguyén t& trong méi truong VPH lai xudt hién nhiéu hiéu ¢ng déic bigt nhu:
hiéu ¢ng tvong quan nang lugng, hiéu ing tvong quan hinh hoc [1, 3, 4, 7, 9]... Nhitng nghién
ctu vé co ché khuéch tén trong céc vét liéu VPH thudng duoc gidi thich théng qua cac mé hinh
nhu: mé hinh thé tich ty do, mé hinh ly thuyét trang théi hai méc, mé hinh mé phdng céc qué céu
6 tréng... Nhin chung cdc két qué nhén duoc da gidi thich duoc phéan ndo cac hién tuong khuéch
tan trong cdc vét liéu kim logi VDH [4, 9, 11]. Mét trong cdc mé hinh gidi thich rat higu qué va pho
hop hon cd vé co ché khuéch tén trong vat liéu VDH la co ché khuéch tén tap thé ca mét nhém
nguyén t& lan can gan nhau [9, 12]. Chéng han, Sietsma va céng sy da nghién ciu céc logi 16
héng trong céc mau hop kim VDH bdng phuong phdp mé phdng, ho da phdt hign mét s6 16 héng
duoc bao quanh bédi 10 hodic hon 10 nguyén tu trong cdc méu duoc G nhiét tét. Ho cing da cho
thdy vai trd quan trong cla cdc 16 hdng kich thuéc [6n dsi véi qué trinh khuéch tén trong cdc méu
véit lisu VDH [12].

10.2. Trong nuéc
O Viét nam, theo higu biét ca ching 18i, viéc nghién cdu v& vi cdu tric, cée tinh chét co hoc va
qué trinh khuéch tan trong céc vét lidu kim logi va hop kim cba ching theo nhiét d6, ap sudt va
méc dé hdi phuc dang duoc thyc hién bdi nhém nghién ctu cda truong Dai hoc Khoa hoc Ty
nhién Tp. H5 Chi Minh va nhém nghién ctu cla ching 16i tai trudng Dai hoc Bach khoa Ha Néi
[13-20].



Dya trén mé hinh théng k& hdi phuc, ching t6i da nghién ctu vi cdu tric, co ché khuéch tan trong
céc vét liéu hop kim co sé& Fe, Co VPH theo mic d6 hoi phyc, néng do & kim va kich thuéc cla céc
& kim. K&t qué chi ra rding cdu tric cla cdc hop kim VDH phy thuée manh vao mie dé héi phuc,
nong dd & kim va kich thuéc cda céc @ kim. Ching t8i da dé xudt mét co ché khuéch tan méi théng
qua cdc bong béng vi mé (vacancy ty nhién) va gidi thich duoc sy phy thuéc cia hé s6 khuéch tén
theo mc d6 hoi phyc va néng dé & kim. Nhirng két qud nhédn dugc da duoc cdng bé trén cac tap
chi chuyé&n nganh ¢ uy tin va chét luong & trong va ngodi nude [13-16]. Tuy nhién, ching 16i
chua thyc hién céc phan tich vé vi cdu tric, tinh chdt co hoc va qué trinh khuéch tan bang cach
dya trén mé hinh BLHPT. Ching 161 cting chua thyc hién mé phdng dnh hudng cda ép sudt va
nhiét dé lén cdu tric, tinh chét nhiét dong lyc hoc va qué trinh khuéch tan trong céc vét kim loai
VDH, I3ng va tinh thé. Ngodi ra, cdc co ché vé sy chuyén pha cdu tric nhu: sy chuyén pha l3ng-
VDH, chuyén pha ldng-tinh thé hién nay dang duoc ching t6i quan tam nghién cou.
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MUC TIEU

- Mé phdng duoc cdu tric cdc vat ligu kim logi Fe, Co, Fe-B, Fe-P var Co-P cé mét do, mic dé héi
phuc va néng dd khac nhau théng qua viéc phén tich ham phén bé xuyén tam, phén bé s6 phéi tri
va phén bé s8 luong don vi cu tric (simplex).

- Xday dung ly thuy&t va mé phdng co ché khuéch tén theo cd quan diém hinh hoc 1&n quan digém
ndng luong théng qua cac bong béng vi mé (microscopic-bubbles) trong vét liéu kim logi VDH.
NOI DUNG

N&i dung nghién ctu (trinh bay duéi dang dé cuong nghién cu chi tigt)



- Nghién ctu t8ng quan cdu tric va ly thuyét vé cdc co ché khuéch tén trong vét ligu kim logi tinh
the, ldng va VDH.

- X&y dyng cac phén mém mé phdng vét liéu trén ngdn ngi l&p trinh C++ va chay chuong trinh
ndy trén hé thdng mdy tinh (30 may PC) tai B& mén Vat ly tin hoc - Vién Vat ly, Truong Dai hoc
Béch khoa Ha Nai.

- Dyng céc mé hinh vét ligu kim logi VPH bdng phuong phép DLHPT véi cdc thé tvong tdc khac
nhau. Mc d tin cdy cda céc mé hinh xay dyng sé duoc kiém tra bdng céch so sanh ham phén
b& xuyén tam, thira s8 cdu tric véi dy lidu thyc nghiém va két qud mé phdng cia mét sé tac gid
khdc.

- Nghién cu cdu tric cda vét lidu kim logi théng qua cdc mé hinh xdy dung theo mic dé héi
phuc, mat do, kich thuérc.

- Xay dyng ly thuyét mé & co ch& khuéch tan va xdc dinh hé s& khuéch tén trong céc mé hinh vét
liéu.

- B& cyc ndi dung cda bdo cdo t8ng két cia dé tai dy kign 3 chuong: Chuong mét trinh bay t8ng
quan ly thuyét lién quan dén dé tai. Ky thuat mé phdng va céc phuong phdp phéin tich vi cdu tric
duoc s dung dé xéc dinh thong s6 vat ly cia mé hinh vét ligu duoc trinh bay chi tiét trong chuvong
hai. Chuong ba, ching t8i phan tich va thdo luéin vé vi cdu tric trén cac mé hinh xdy dyng, 6
luong céc don vi cdu tric va quan diém khuéch tan nguyén t& ciing nhu dnh hudng cia mic do
hoi phuc, nhiét d6.

PHUONG PHAP NGHIEN CUU

Dé tai su dung phuong phép mé phdéng théng ké héi phyc, phuong phép mé phéng DLHPT va
phuong phép phan tich vi cdu tric dé xéy dyng cdc mdu vét liéu, phan tich va tinh todn ddc trung
vé cdu tric, tinh chét dong hoc, qué trinh khuéch tén cia cac méu xéy dung.

HIEU QUA KTXH

- Phuong phdp mé phdng bdng mdy tinh la mét phuong phép nghién céu méi mé. Mé phdng cé
the cung cdp cdc s6 ligu va théng tin dy dodn truéce vé cdu tric va céce tinh chdt cda méu vét lidu
cho nha nghién ctu thyc nghiém va ly thuyét. Do d6, mé phéng s& gidm bét thoi gian va tiét kiém
kinh t& cho céc phuong phdp nghién cdu khéc. Dong thei, két qud mé phdng cung céip s6 lidu vé
cdu tric va céic co ché xdy ra trong méu vét liéu cho cac nha nghién ctu tng dung va cdng nghé.

- Cung cdip mét bic tranh déy du vé vi cdu tric va sy chuyén pha cdu tric trong céc vat ligu kim
loqi khi nhiét do thay d&i, mac dé G nhiét khéc nhau. Gidi thich duoc co ché chuyén pha ldng-tinh
thé, tinh thé-VDH. Dua ra quan diém méi vé& qud trinh khuéch tan théng qua céc vacancy ty nhién.
K&t qud nay, gép phan lam sang 16 qua trinh khuéch tén trong kim logi. Nghién ctu dé cung cdp
nhirng s8 liéu tinh todn vé hé s& khuéch tan trong vét liéu kim logi & céc trang thai c6 mic dé héi
phuc, nhiét khac nhau.
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