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Toùm taét

 Trong baøi baùo naøy, chuùng toâi trình baøy keát quaû moâ phoûng ñoäng löïc hoïc phaân töû (ÑLHPT)
quaù trình chuyeån pha caáu truùc trong kim loaïi niken vôùi theá töông taùc caëp Pak-Doyama. Quaù

trình chuyeån pha caáu truùc trong kim loaïi niken (Ni) ñöôïc phaân tích thoâng qua haøm phaân boá

xuyeân taâm (HPBXT), phaân boá soá phoái trí, phaân boá tæ soá Wendt-Abraham g
min

/g
max

 theo nhieät ñoä

vaø phaân boá ñoä daøi khoaûng caùch giöõa caùc bieân cuûa caùc ñôn vò caáu truùc (ÑVCT). Keát quaû moâ

phoûng chæ ra nhieät ñoä chuyeån töø pha loûng sang pha voâ ñònh hình (VÑH) laø T
g
 = 810 K. Moâ phoûng

cho thaáy raèng baûn chaát cuûa quaù trình chuyeån caáu truùc töø pha loûng sang pha VÑH laø keát quaû

cuûa söï boùp meùo caùc ÑVCT - chuaån chöùa trong pha loûng.

Töø khoùa: Ñoäng löïc hoïc phaân töû, ñôn vò caáu truùc, niken, voâ ñònh hình, loûng.

1. Giôùi thieäu

Kim loaïi niken laø vaät lieäu coù nhieàu öùng duïng quan troïng trong lónh vöïc khoa hoïc öùng
duïng vaø khoa hoïc vaät lieäu. Nhieàu nghieân cöùu veà caáu truùc vaø söï bieán ñoåi caáu truùc ñaõ ñöôïc thöïc
hieän baèng caû thöïc nghieäm laãn moâ phoûng [9], [12], [13] vaø [14]. Söû duïng caùc phöông phaùp taùn
xaï nhö Tia-X, nhieãu xaï nôtron, vi ñieän töû truyeàn qua…, caùc nghieân cöùu thöïc nghieäm ñaõ cung
caáp nhieàu döõ lieäu quan troïng veà caáu truùc cuûa caùc vaät lieäu kim loaïi thoâng qua haøm phaân boá
xuyeân taâm hoaëc thöøa soá caáu truùc. Caùc keát quaû nghieân cöùu thöïc nghieäm chæ ra raèng, ôû traïng
thaùi VÑH haøm phaân boá xuyeân taâm coù söï taùch ñænh ôû cöïc ñaïi thöù hai, söï taùch ñænh naøy thöôøng
ñöôïc cho laø lieân quan ñeán söï toàn taïi cuûa caùc khoái ña dieän 20 maët (icosahedral) [2], [8], [10]
[11], [13] vaø [14]. Baèng moâ phoûng MD, R. S. Liu vaø coäng söï cho thaáy khi giaûm nhieät ñoä töø
nhieät ñoä noùng chaûy 943 K xuoáng 200 K, haøm phaân boá xuyeân taâm cuûa kim loaïi nhoâm baét ñaàu
coù taùch ñænh ôû cöïc ñaïi thöù hai khi ôû döôùi nhieät ñoä 500 K [5]. S. Ozgen vaø E. Duruk cho thaáy
trong quaù trình laøm laïnh chaäm kim loaïi nhoâm töø 700 K xuoáng 300 K thì xuaát hieän ba traïng
thaùi: loûng, tinh theå yeáu (weak-crystal) vaø traïng thaùi VÑH [5], [7] vaø [6]. Tuy nhieân trong caùc
nghieân cöùu naøy chöa chæ ra ñöôïc cô cheá chuyeån pha traïng thaùi loûng-tinh theå, loûng-VÑH. Do
ñoù cô cheá chuyeån pha caáu truùc trong kim loaïi vaãn ñang laø moät vaán ñeà coøn nhieàu tranh luaän vaø
caàn theâm nhieàu nghieân cöùu môùi.

Töø nhöõng vaán ñeà ñöôïc phaân tích ôû treân, muïc ñích chính cuûa baøi baùo naøy laø chæ ra nhieät ñoä
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chuyeån pha loûng-VÑH thoâng qua tæ soá Wendt-Abraham, söï phuï thuoäc naêng löôïng theo nhieät
ñoä caùc maãu xaây döïng. Döïa treân caùc ñaëc tröng cuûa ÑVCT chuùng toâi giaûi thích cô cheá chuyeån
pha loûng-VÑH.

2. Phöông phaùp nghieân cöùu

Trong baøi baùo naøy chuùng toâi seõ tieán haønh moâ phoûng caáu truùc vaø quaù trình chuyeån pha caáu
truùc trong kim loaïi niken treân daûi nhieät ñoä töø 270-1900 K vôùi theá töông taùc caëp cuûa Pak-Doyama.
Theá caëp Pak-Doyama laø theá töông taùc ñôn giaûn nhöng thöïc teá cho thaáy vieäc thöïc hieän theá
töông taùc naøy cho pheùp moâ phoûng ñöôïc vaät lieäu kim loaïi vaø hôïp kim coù nhieàu tính chaát phuø
hôïp vôùi döõ lieäu thöïc nghieäm ôû caùc traïng thaùi hoài phuïc khaùc nhau. Theá töông taùc naøy coù daïng
[3], [4], [6] vaø [7]:

 ,

ôû ñaây r
ij
 laø khoaûng caùch giöõa nguyeân töû thöù i vaø thöù j, U(r

ij
) coù ñôn vò eV.

Ñaàu tieân chuùng toâi gieo ngaãu nhieân 10000 nguyeân töû trong khoái laäp phöông vôùi ñieàu kieän
bieân tuaàn hoaøn vaø maät ñoä cuûa maãu laø maät ñoä cuûa maãu niken VÑH thöïc (7,91 g.cm-3). Tieáp
theo maãu ñöôïc ñun noùng chaûy leân tôùi nhieät ñoä 5000 K, maãu naøy thu ñöôïc baèng caùch hoài phuïc
moâ hình treân 105 böôùc ÑLHPT döôùi aùp suaát vaø nhieät ñoä khoâng ñoåi. Böôùc ÑLHPT ñöôïc choïn
laø 1,4 fs. Sau ñoù, chuùng toâi döïng caùc maãu 300, 600, 800, 1000, 1400, 1600 vaø 1900 K baèng
caùch laøm laïnh töø maãu nhieät ñoä 5000 K. Cuoái cuøng, maãu ôû caùc nhieät ñoä treân tieáp tuïc ñöôïc hoài
phuïc trong thôøi gian daøi (3×106 böôùc ÑLHPT) ñeå maãu ñaït ñöôïc traïng thaùi caân baèng. Chöông
trình moâ phoûng ÑLHPT ñöôïc vieát treân ngoân ngöõ laäp trình C++ bôûi PGS, TSKH Phaïm Khaéc
Huøng, caùc chöông trình tính toaùn ñöôïc thöïc hieän treân heä thoáng maùy tính toác ñoä cao - Tröôøng
Ñaïi hoïc Sö phaïm Haø Noäi 1. Caùc döõ lieäu moâ phoûng ñöôïc veõ baèng phaàn meàm Origin 6.0.

3. Keát quaû vaø thaûo luaän

Hình 1. HPBXT cuûa moâ hình niken ôû
300 K so vôùi soá lieäu thöïc nghieäm nhieãu

xaï tia-X [14]

Hình 2. HPBXT cuûa moâ hình niken taïi
caùc nhieät ñoä khaùc nhau

Moâ phoûng

Thöïc nghieäm [14]
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Trong moâ phoûng, ñeå ñaûm baûo möùc ñoä tin caäy cuûa moâ hình xaây döïng, ngöôøi ta thöôøng so
saùnh keát quaû tính toaùn vôùi döõ lieäu nhaän ñöôïc töø thöïc nghieäm. Hình 1 cho thaáy HPBXT cuûa moâ
hình xaây döïng taïi 300 K phuø hôïp toát vôùi döõ lieäu thöïc nghieäm veà hình daïng, kích thöôùc, ñoä cao
vaø vò trí caùc cöïc ñaïi. HPBXT nhaän ñöôïc töø moâ phoûng cuõng taùch ñænh ôû cöïc ñaïi thöù hai gioáng
nhö quan saùt thaáy trong thöïc nghieäm nhieãu xaï tia-X [14], söï taùch ñænh ôû cöïc ñaïi thöù hai thöôøng
ñöôïc giaûi thích thoâng qua söï toàn taïi cuûa caùc ña dieän 20 maët (icosahedrals) trong caùc kim loaïi
vaø hôïp kim ôû traïng thaùi VÑH. Hình 2 cho thaáy HPBXT nhaän ñöôïc ôû caùc nhieät ñoä khaùc nhau
ñoái vôùi caùc maãu loûng vaø VÑH. Chuùng ta coù theå thaáy ñoä cao ñænh thöù nhaát cuûa HPBXT taêng
vôùi söï giaûm cuûa nhieät ñoä, ñieàu naøy coù nghóa laø soá nguyeân töû laân caän gaàn nhaát taêng trong quaù
trình raén hoùa töø traïng thaùi loûng. Tuy nhieân vò trí cöïc ñaïi vaø cöïc tieåu thöù nhaát cuûa HPBXT khoâng
thay ñoåi theo nhieät ñoä. Vò trí cöïc ñaïi vaø cöïc tieåu thöù nhaát laàn löôït ñaët taïi 2,55 vaø 3,40 . Hôn
nöõa, trong khoaûng nhieät ñoä döôùi 850 K, HPBXT coù daïng gaàn vôùi HPBXT traïng thaùi VÑH;
treân nhieät ñoä 850 K, HPBXT coù daïng gaàn vôùi HPBXT traïng thaùi loûng. Keát quaû naøy cuõng coù
theå nhaän ñöôïc töø vieäc phaân tích phaân boá soá phoái trí. Hình 3 cho thaáy phaân boá soá phoái trí trong
moâ hình niken, coù theå thaáy phaân boá soá phoái trí phuï thuoäc maïnh vaøo nhieät ñoä. Khi nhieät ñoä
taêng töø 245,69 ñeán 1847,49 K thì soá phoái trí giaûm töø 13 xuoáng 10. Caàn löu yù raèng, soá phoái trí
13 gaàn vôùi soá phoái trí cuûa caùc vaät lieäu kim loaïi VÑH, coøn soá phoái trí 10-12 töông öùng trong
khoaûng soá phoái trí cuûa vaät lieäu kim loaïi loûng. Caâu hoûi ñaët ra ôû ñaây caàn giaûi quyeát laø nhieät ñoä
chuyeån pha töø traïng thaùi loûng sang traïng thaùi VÑH, Tg xaùc ñònh nhö theá naøo?

Hình 3. Phaân boá soá phoái trí cuûa caùc moâ
hình niken theo nhieät ñoä

Hình 4. Söï phuï thuoäc cuûa tæ soá Wendt-
Abraham theo nhieät ñoä

Ñeå xaùc ñònh nhieät ñoä chuyeån pha tinh theå Tg trong moâ phoûng chuùng toâi söû duïng tæ soá Wendt-
Abraham, noù ñöôïc ñònh nghóa laø g

min
/g

max
. ÔÛ ñaây g

min
 laø vò trí cöïc tieåu thöù nhaát vaø g

max
 laø vò trí

cöïc ñaïi thöù nhaát trong HPBXT. Tæ soá g
min

/g
max

 ñöôïc tính toaùn taïi caùc nhieät ñoä khaùc nhau vaø döõ
lieäu thu ñöôïc cho thaáy treân hình 4. Töø hình 4, nhieät ñoä chuyeån pha Tg xaùc ñònh laø gaàn baèng
810 K, giaù trò naøy phuø hôïp toát vôùi giaù trò nhieät ñoä ôû ñoù baét ñaàu coù söï taùch ñænh ôû cöïc ñaïi thöù
hai trong HPBXT (xem hình 2). Keát quaû naøy cho thaáy, trong khoaûng nhieät ñoä töø 250 ñeán 1900
K, kim loaïi niken coù hai pha loûng vaø VÑH, khoaûng nhieät ñoä cuûa caùc pha naøy coù theå nhaän ñöôïc
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thoâng qua söï phuï thuoäc cuûa tæ soá g
min

/g
max

 theo nhieät ñoä [1], [2], [3], [4], [7] vaø [15]. Trong
coâng trình [7], ngoaøi vieäc döïa vaøo tæ soá Wendt-Abraham, chuùng toâi cuõng ñaõ xaùc ñònh ñöôïc
nhieät ñoä chuyeån pha Tg cuûa kim loaïi coâ ban döïa treân söï phuï thuoäc cuûa naêng löôïng theo nhieät
ñoä. Keát quaû nhaän ñöôïc giaù trò nhieät ñoä chuyeån pha loûng sang VÑH cuûa kim loaïi coâ ban ñeàu
baèng 800 K baèng hai phöông phaùp.

Ñeå nghieân cöùu cô cheá chuyeån pha töø pha loûng sang pha VÑH, chuùng toâi phaân tích caùc
ñaëc tröng cô baûn cuûa caùc ÑVCT (unikent-structure). ÑVCT ñöôïc taïo ra bôûi boán nguyeân töû
trong moâ hình xaây döïng, boán nguyeân töû naøy seõ taïo thaønh moät töù dieän vaø vôùi ñieàu kieän töù dieän
naøy khoâng chöùa nguyeân töû naøo beân trong. Chuùng toâi goïi R

S
 vaø a

Si
 (i =1, 2,…,6) laàn löôït laø baùn

kính vaø ñoä daøi khoaûng caùch bieân cuûa caùc ÑVCT. Hieån nhieân, neáu baùn kính R
S
 ñuû lôùn thì ÑVCT

coù moät khoaûng troáng lôùn töï do beân trong vaø noù seõ gioáng nhö moät loã hoång ñieåm trong caùc caáu
truùc cuûa heä maát traät töï. Caùc tính chaát cuûa taát caû caùc ÑVCT trong caùc moâ hình xaây döïng ñöôïc
xaùc ñònh bôûi hai haøm: phaân boá baùn kính R

S
 vaø phaân boá ñoä daøi khoaûng caùch bieân a

Si
. Hình 5 cho

thaáy phaân boá ñoä daøi khoaûng caùch bieân cuûa caùc ÑVCT theo nhieät ñoä. Coù theå thaáy, ôû traïng thaùi
VÑH phaân boá ñoä daøi khoaûng caùch bieân coù hai ñænh: Cöïc ñaïi chính ñaët taïi vò trí 2.55  vaø cöïc
ñaïi thöù hai ñaët taïi 3.60 . Ñoä cao cöïc ñaïi thöù nhaát laø 0.185 cao hôn ñaùng keå so vôùi cöïc ñaïi thöù
hai (0.015). Traùi laïi trong traïng thaùi loûng, phaân boá ñoä daøi khoaûng caùch bieân chæ coù moät ñænh
chính ñaët taïi 2.60 . Phaân boá ñoä daøi khoaûng caùch bieân trong pha loûng traûi roäng hôn so vôùi pha
VÑH. Hình daïng cuûa phaân boá ñoä daøi khoaûng caùch bieân trong pha loûng ñeàu coù daïng gaàn vôùi
daïng haøm Gauss ôû caùc nhieät ñoä 1246,43, 1465,25, 1705,75 vaø 1847,49 K. Theâm nöõa, töø hình
5 chuùng ta coù theå nhaän thaáy haàu nhö vò trí vaø hình daïng cuûa caùc haøm phaân boá ñoä daøi khoaûng
caùch bieân thay ñoåi khoâng ñaùng keå theo nhieät ñoä, chæ coù ñoä cao caùc ñænh thay ñoåi theo nhieät
ñoä. Phaân tích treân coù theå thaáy, vieäc xuaát hieän cöïc ñaïi thöù hai cuûa phaân boá ñoä daøi khoaûng
caùch bieân trong pha VÑH coù theå lieân quan ñeán söï taùch ñænh ôû cöïc ñaïi thöù hai trong HPBXT.
Hieän töôïng xuaát hieän cöïc ñaïi thöù hai naøy coù theå ñöôïc giaûi thích nhö sau: trong pha loûng toàn
taïi chuû yeáu caùc ÑVCT chuaån vôùi khoaûng caùch bieân khoaûng 2.60 . Caàn löu yù raèng töù dieän
chuaån trong kim loaïi loûng laø 2.60 . Khi nhieät ñoä giaûm xuoáng döôùi nhieät ñoä tinh theå Tg (döôùi
810 K ñoái vôùi kim loaïi niken) keùo theo söï bieán ñoåi cuûa caùc ÑVCT chuaån, cuï theå laø boùp
meùo caùc ÑVCT chuaån naøy. Söï xuaát hieän cuûa caùc ÑVCT bò boùp meùo laø nguyeân nhaân daãn
ñeán söï xuaát hieän cuûa cöïc ñaïi thöù hai cuûa phaân boá ñoä daøi khoaûng caùch bieân trong pha VÑH.
Qua nghieân cöùu naøy, chuùng toâi coù theå ñeà xuaát moät phöông phaùp xaùc ñònh vaø giaûi thích caùc
pha caáu truùc trong vaät lieäu kim loaïi thoâng qua vieäc phaân tích caùc ñaëc tröng cuûa caùc ÑVCT
trong caùc moâ hình vaät lieäu.

4. Keát luaän

Moâ phoûng ñoäng löïc hoïc (ÑLHPT) quaù trình chuyeån pha caáu truùc trong kim loaïi niken vôùi
theá töông taùc caëp Pak-Doyama thu ñöôïc moät soá keát quaû chính nhö sau:

- Khoaûng nhieät ñoä cuûa caùc pha khaùc nhau trong kim loaïi niken coù theå xaùc ñònh ñöôïc döïa
treân söï phuï thuoäc cuûa tæ soá Wendt-Abraham theo nhieät ñoä. Keát quaû moâ phoûng ñaõ chæ ra nhieät
ñoä chuyeån pha loûng-VÑH cuûa kim loaïi niken laø 810 K.
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- Moâ phoûng cho thaáy raèng, khi nhieät ñoä giaûm töø 1900 xuoáng 250 K thì kim loaïi niken
chuyeån töø pha loûng sang pha VÑH, quaù trình naøy keùo theo söï boùp meùo caùc ÑVCT. Söï toàn taïi
cuûa ÑVCT meùo trong pha VÑH ñöôïc cho laø lieân quan ñeán söï taùch ñænh ôû cöïc ñaïi thöù hai trong
HPBXT. Keát quaû nghieân cöùu naøy ñaõ ñeà xuaát ra moät phöông phaùp xaùc ñònh vaø giaûi thích cô
cheá hình thaønh pha VÑH trong kim loaïi./.
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Summary

In this paper, we present the molecular dynamics simulation results of structural phase tran-
sition in nickel (Ni) with the binary interaction of Pak-Doyama. This transition is analyzed with
the radial distribution function of coordinated numeral distribution and that of Wendt-Abraham
ratio gmin/gmax in accordance with the temperature and edge-length distribution of simplexes. The
simulation result reveals that the temperature change from the liquid to the amorphous is Tg =
810 K. It shows the structural phase transition from liquid to amorphous is the result of distorting
those standard simplexes found in the liquid phase.
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