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Tém tit

Trong bai bdo nay, chiing toi trinh bay két qud mo phdng dong luc hoc phan tit (DLHPT)
qud trinh chuyén pha cdu triic trong kim loai niken vdi thé tuong tdc cdp Pak-Doyama. Qud
trinh chuyén pha cdu triic trong kim loai niken (Ni) dugc phdn tich thong qua ham phédn bé
xuyén tam (HPBXT), phin bo s6 phoi tri, phdn bo'ti s6 Wendt-Abraham g, /g theo nhigt dj
va phdn bo" do dai khodng cdch giita cdc bién ciia cdc don vi cdu triic (DVCT). Két qud mo
phdng chi ra nhiét do chuyén tit pha l6ng sang pha vo dinh hinh (VDH) la T,=810K Mo phdng
cho thdy rdng bdn chdt ciia qud trinh chuyén cdu tric tir pha léng sang pha VPH la két qud
ciia su bép méo cdc DVCT - chudn chita trong pha léng.

Tir khéa: Pong luc hoc phan t, don vi cau tric, niken, vo dinh hinh, 18ng.

1. Gidi thiéu

Kim loai niken 12 vat liéu c6 nhiéu Gng dung quan trong trong linh vuc khoa hoc tng
dung va khoa hoc vat liéu. Nhiéu nghién cttu vé ciu tric va sy bién d6i ciu tric da dugc thuc
hién bing ca thyc nghiém 1an md phdng [9], [12], [13] va [14]. St dung cdc phuong phap tin
xa nhu Tia-X, nhiéu xa notron, vi dién t& truyén qua..., cic nghién citu thuc nghiém da cung
cAp nhiéu dif liéu quan trong vé ciu tric clia cic vat liéu kim loai thong qua ham phan bo
xuyén tdm hodc thira s6 ciu tric. Cac k&t qué nghién cttu thuc nghiém chi ra ring, & trang
thai VDH ham phan bd xuyén tAm c6 su tach dinh & cuc dai thit hai, su tich dinh nay thudng
dudc cho 1a lién quan dén sy tdn tai cla cdc khdi da dién 20 mat (icosahedral) [2], [8], [10]
[11], [13] va [14]. Bing mo phéng MD, R. S. Liu va cdng su cho thdy khi gidm nhiét do tir
nhiét do néng chiy 943 K xudng 200 K, ham phan bd xuyén tim ciia kim loai nhom bt dau
c6 tach dinh & cyc dai thdt hai khi & du6i nhiét do 500 K [5]. S. Ozgen va E. Duruk cho thiy
trong qud trinh 1am lanh cham kim loai nhdm tir 700 K xudng 300 K thi xuat hién ba trang
thai: 1ong, tinh thé yé&u (weak-crystal) va trang thai VPH [5], [7] va [6]. Tuy nhién trong cic
nghién ctu nay chua chi ra dudc co ch€ chuyén pha trang thai 16ng-tinh thé, 1dng-VDH. Do
d6 co ché& chuyén pha cau tric trong kim loai vin dang 12 mot vin dé con nhiéu tranh luin va
cAn thém nhiéu nghién ctu mdi.

Tu nhitng van dé dudc phan tich & trén, muc dich chinh clia bai bdo nay 1a chi ra nhiét do
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chuyén pha 16ng-VPH théng qua ti s6 Wendt-Abraham, sy phu thudc ning lugng theo nhiét
d6 cidc miu xay dung. Dya trén cic dic trung cia DPVCT chiing tdi gidi thich cd ché chuyén
pha 16ng-VDH.

2. Phuong phap nghién ciu

Trong bai bdo nay chiing toi sé& ti€n hanh md phdng ciu triic va qué trinh chuyén pha ciu
triic trong kim loai niken trén d4i nhiét do tir 270-1900 K vdi thé tuong tac cip clia Pak-Doyama.
Thé cdp Pak-Doyama la thé tuong tdc don gidn nhung thuc t€ cho thdy viéc thuc hién thé
tuong tiac nay cho phép mo phdng dudc vat liéu kim loai va hdp kim cé nhiéu tinh chit phu
hgp véi dit liéu thyc nghiém & céc trang thai hdi phuc khdc nhau. Thé twong tdc nay c6 dang
[3], [4], [6] va [7]:

4 2
U (r; )=-0.12929(r;, —1,82709) + 1,16473(r;, —2,50849) —0,135705; 1, < 3,44 4,

G day r;la khoang cach gitra nguyén tr thi i va tha j, U(r,) c6 don vi eV.

Dau tién chiing tdi gieo ngau nhién 10000 nguyén ti trong khdi 1ap phuong véi dicu kién
bién tudn hoan va mat do cda mau 1a mat do cda mau niken VPH thuc (7,91 g.cm?). Ti€p
theo miu dugc dun néng chay Ién tdi nhiét d6 5000 K, miu nay thu dugc bing céch hodi phuc
md hinh trén 10° buéc PLHPT dudi 4p suit va nhiét d6 khong ddi. Busc PLHPT dudc chon
12 1,4 fs. Sau do, ching t6i dung cdc mau 300, 600, 800, 1000, 1400, 1600 va 1900 K bing
cdch 1am lanh tir mAu nhiét do 5000 K. Cudi cling, miu & cdc nhiét dd trén ti&p tuc dudc hoi
phuc trong thdi gian dai (3x10° busc PLHPT) d€ mAu dat dugc trang thdi cin bing. Chudng
trinh md phéng PLHPT dugc viét trén ngdn ngit 1ap trinh C++ bdi PGS, TSKH Pham Khic
Hung, cic chuong trinh tinh todn dugc thuc hién trén hé thdng mdy tinh toc do cao - Trudng
Pai hoc Su pham Ha Noi 1. Cac dit liéu md phdng dugc vé bing phan mém Origin 6.0.

3. K&t qua va thao luan

245,69 K

34 Mo phdng
O Thyc nghiém [14]

0 2 4 6 8 10 12 14

Radius, A r A
Hinh 1. HPBXT ciia md hinh niken ¢ Hinh 2. HPBXT ctia mé hinh niken tai
300 K so vdi so li¢u thy'c nghiém nhi¢u céc nhiét d khac nhau

xa tia-X [14]
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Trong mo phéng, @€ ddm bio mic dd tin ciy cdia mo hinh xay dung, ngudi ta thudng so
sdnh k&t qua tinh todn véi dif liéu nhan dudc tir thuc nghiém. Hinh 1 cho thiy HPBXT clia mo
hinh x4y dung tai 300 K phii hdp t8t v6i dit liéu thyc nghiém vé hinh dang, kich thudc, d6 cao
va vi tri cdc cuc dai. HPBXT nhéan dugc tir mo phdng cling tich dinh & cuc dai thit hai gidng
nhu quan sit thdy trong thu'c nghiém nhiéu xa tia-X [14], su tich dinh & cyc dai thit hai thudng
dudc gidi thich thong qua su ton tai clia cic da dién 20 mit (icosahedrals) trong cac kim loai
va hdp kim & trang thai VDH. Hinh 2 cho thdy HPBXT nhan dugc & cic nhiét do khac nhau
d6i v6i cdc mau 1dng va VPH. Chiing ta c¢6 thé thiy dd cao dinh thi nhit cia HPBXT ting
Vi su gidm clia nhiét do, diéu nay c6 nghia 1a s6 nguyén ti¥ 1an cAn gin nhat ting trong qué
trinh rin héa tir trang th4i 1dng. Tuy nhién vi tri cuc dai va cuc tiéu thi nhat cia HPBXT khong
thay ddi theo nhiét d6. Vi tri cuc dai va cuc ti€u thit nhit 1an lugt dat tai 2,55 va 3,40A. Hon
nita, trong khodng nhiét d6 dudi 850 K, HPBXT c6 dang gin v6i HPBXT trang thdi VPH;
trén nhiét do 850 K, HPBXT c6 dang gin véi HPBXT trang thdi 16ng. K&t qua nay ciing c6
thé nhan dudc tir viéc phan tich phan bd s phdi tri. Hinh 3 cho thdy phin bd s phdi tri trong
mo hinh niken, c6 thé thdy phan bd s6 phdi tri phu thudc manh vao nhiét d6. Khi nhiét do
tang tir 245,69 d&€n 1847,49 K thi s& phdi tri gidm tir 13 xudéng 10. Can luu y ring, s phoi tri
13 gin v6i s6 phdi tri clia cac vat liéu kim loai VDH, con s§ phdi tri 10-12 tuong ng trong
khoang s6 phdi tri clia vat liéu kim loai 16ng. Cau héi dit ra & day can gidi quyét 1a nhiét do
chuyén pha tir trang thai 16ng sang trang thai VPH, T, xac dinh nhu thé€ nao?
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Hinh 3. Phan bé s6 phdi tri cia cdc mo Hinh 4. Sy phu thudc ciia ti s& Wendt-
hinh niken theo nhiét do Abraham theo nhiét do

P& x4c dinh nhiét d6 chuyén pha tinh tl}é T, trong mo phong ching tdi st dung ti s6 Wendt-
Abraham, n6 dugc dinh nghiala g /¢ . O dayg 1avitricuc ti€u th nhit va g, lavitrdi
cyc dai thd nhét trong HPBXT. Tis6 g /¢ dudc tinh todn tai cdc nhiét do khac nhau va dir
liéu thu dugc cho thdy trén hinh 4. Tir hinh 4, nhiét do chuyén pha T, xéc dinh la gin biing
810 K, gid tri nay phu hop tdt v6i gid tri nhiét do & d6 bit dau c6 su tach dinh & cuc dai thi
hai trong HPBXT (xem hinh 2). K&t qué nay cho thay, trong khodng nhiét do tir 250 d&n 1900
K, kim loai niken c6 hai pha 16ng vai VDH, khodng nhiét d ctia cic pha nay c6 thé nhan dudc
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thong qua sy phu thudc cia ti s6 g /g theo nhiét do [1], [2], [3], [4], [7] va [15]. Trong
cong trinh [7], ngoai viéc dya vao ti s6 Wendt-Abraham, chiing t6i ciing da xac dinh dugc
nhiét do chuyén pha Tg cta kim loai c6 ban dya trén su phu thudc clia ning lugng theo nhiét
d6. K&t qua nhan dugc gia tri nhiét o chuyén pha 16ng sang VPH cia kim loai ¢ ban déu

biang 800 K bing hai phuong phép.

D& nghién cttu cd ché& chuyén pha tir pha 16ng sang pha VPH, chiing tdi phan tich céc
dic trung co ban clia cdc PVCT (unikent-structure). PVCT dudc tao ra bdi bon nguyén tf
trong mo hinh xay dung, bon nguyén tif nay sé tao thanh mot ti dién va vdi diu kién ti dién
nay khong chita nguyén tlf nao bén trong. Chiing t6i goi R, va a_ (i =1, 2,..,6) lan lugt 1a ban
kinh va d6 dai khoang cach bién cia cac BVCT. Hién nhién, n€u ban kinh R, du 16n thi BVCT
c6 mot khoang trong 16n tu do bén trong va né s& giong nhu mot 16 hdng diém trong cic ciu
triic cia hé mat trat ty. CAc tinh chat clia tat cA cic PVCT trong cdc md hinh xay dung dudc
x4c dinh bdi hai ham: phan b ban kinh R va phén b6 dd dai khodng cach bién ag. Hinh 5 cho
thiy phan b @6 dai khodng cch bién clia cac PVCT theo nhiét dd. C6 thé thiy, § trang thai
VDH phan bd dd dai khodng cdch bién c6 hai dinh: Cyc dai chinh dat tai vi trf 2.55A va cyc
dai thit hai dit tai 3.60A. D6 cao cuc dai thit nhit 1a 0.185 cao hon ddng ké so véi cuc dai thi
hai (0.015). Tr4i lai trong trang théi 1dng, phan bd dd dai khoang cach bién chi c6 mot dinh
chinh dat tai 2.60A. Phan bd dd dai khodng c4ch bién trong pha 1dng trdi rong hon so véi pha
VDH. Hinh dang ctia phan bd d dai khodng cach bién trong pha 16ng déu c6 dang gan véi
dang ham Gauss & cdc nhiét do 1246,43, 1465,25, 1705,75 va 1847,49 K. Thém nira, tir hinh
5 chiing ta c6 thé nhan thady hAu nhu vi tri va hinh dang ctia cic ham phan bd do dai khodng
cch bién thay d6i khong ding ké theo nhiét do, chi c6 d6 cao cic dinh thay d6i theo nhiét
dd. Phan tich trén c6 thé thay, viéc xudt hién cuc dai thit hai ctia phan b do dai khodng
cdch bién trong pha VPH c6 thé lién quan dén su tach dinh & cyc dai thit hai trong HPBXT.
Hién tugng xuat hién cuc dai thit hai ndy c¢6 thé dugc gidi thich nhu sau: trong pha 1dng ton
tai chi yéu cdc PVCT chuin vdi khodng cdch bién khoang 2.60A. Cin lvu ¥ ring tf dién
chuin trong kim loai 18ng 12 2.60A. Khi nhiét d6 gidm xudng dudi nhiét do tinh thé T, (dudi
810 K d8i vdi kim loai niken) kéo theo su bi€n d6i clia cdc PVCT chuin, cu thé 12 bép
méo cac PVCT chuéin nay. Sy xuét hién ctia cic PVCT bi bép méo la nguyén nhan din
dén sy xuat hién clia cyc dai thit hai cia phan bd do dai khodng cdch bién trong pha VDH.
Qua nghién cifu nay, chiing tdi c6 thé dé xuat mot phuong phip xac dinh va gidi thich céc
pha ciu tric trong vat liéu kim loai thong qua viéc phan tich cic dic trung cia cic PVCT
trong cdc mo hinh vat li€u.

4. Két luan

Mo phong dong luc hoc (PLHPT) qua trinh chuyén pha cAu tric trong kim loai niken véi
th€ tuong tac cip Pak-Doyama thu dugc mot s& k&t qua chinh nhu sau:

- Khodng nhiét d6 ctia cac pha khic nhau trong kim loai niken c6 thé xac dinh dudc dua
trén sy phu thudc cia ti s6 Wendt-Abraham theo nhiét do. K&t qud mod phdng da chi ra nhiét
dd chuyén pha 16ng-VPH ctia kim loai niken 1a 810 K.
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Hinh 5. Phan b& khoang cach bién ciac VCT trong cic pha long va VPH

- M6 phdng cho thdy ring, khi nhiét d6 gidm tir 1900 xudng 250 K thi kim loai niken
chuyén tir pha 18ng sang pha VDH, qu4 trinh nay kéo theo sy bép méo cic PVCT. Sy ton tai
ctia PVCT méo trong pha VDH dugc cho la lién quan dé&n su tich dinh & cuc dai thit hai trong
HPBXT. K&t qui nghién cttu nay di dé xuat ra mdt phuong phéip xdc dinh va gidi thich cd
ch€ hinh thanh pha VPH trong kim loai./.
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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 g . /g 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.

Keyword: Molecular daynamics, simplex, nikenckel, amorphous, liquid.
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