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TOÙM TAÉT

Caáu truùc vaø cô cheá khueách taùn cuûa hôïp kim Fe-P voâ ñònh hình (VÑH) ñaõ ñöôïc moâ phoûng
baèng phöông phaùp thoáng keâ hoài phuïc (TKHP). Ba moâ hình vaät lieäu Fe80P20 VÑH ñöôïc xaây döïng
vôùi maät ñoä laø maät ñoä cuûa maãu vaät lieäu thöïc coù caáu truùc phuø hôïp toát vôùi döõ lieäu thöïc nghieäm.
Keát quaû moâ phoûng cho thaáy khi taêng möùc ñoä hoài phuïc (giaûm naêng löôïng cuûa heä), haøm phaân boá
xuyeân taâm (HPBXT) cuûa caùc moâ hình Fe80P20 VÑH thay ñoåi khoâng ñaùng keå. Tuy nhieân soá löôïng
caùc ñôn vò caáu truùc (ÑVCT) vaø soá löôïng bong boùng (BB) vi moâ giaûm maïnh theo söï hoài phuïc.
Keát quaû naøy chæ ra raèng, khi heä ñöôïc hoài phuïc thì heä soá khueách taùn (HSKT) cuûa caùc nguyeân töû
giaûm, HSKT giaûm ñöôïc cho laø do söï giaûm soá löôïng BB.

Töø khoùa: Ñôn vò caáu truùc; Voâ ñònh hình; Cô cheá khueách taùn; Heä soá khueách taùn; Bong
boùng; Thoáng keâ hoài phuïc.

1. Ñaët vaán ñeà

Hôïp kim VÑH coù taàm quan troïng trong thöïc teá, trong öùng duïng coâng ngheä caùc vaät lieäu
naøy thöôøng ñöôïc söû duïng nhö caùc heä ña thaønh phaàn. Kim loaïi thuûy tinh coù theå ñöôïc raùt moûng
nhöng vaãn ñaûm baûo tính öùng suaát cao vaø ñoä beàn, ñoä deûo raát toát. Ñieän trôû suaát raát lôùn vaø haàu
nhö khoâng phuï thuoäc vaøo nhieät ñoä. Hôn nöõa, hôïp kim töø VÑH coù ñaëc tröng bôûi caùc tính
chaát töø meàm raát toát vaø thöôøng ñöôïc duøng laøm vaät lieäu hoaït ñoäng trong töø tröôøng ngoaøi, ví
duï nhö loõi bieán theá, loõi nam chaâm ñieän, caùc loõi daãn töø, cuoän chaën, caûm bieán ño töø tröôøng
[1-4]. Vì vaäy söï hieåu bieát veà caáu truùc cuõng nhö moät soá tính chaát cuûa caùc loaïi vaät lieäu naøy
laø raát caàn thieát vaø quan troïng. Maëc duø ñaõ ñöôïc taäp trung nghieân cöùu trong nhieàu naêm trôû laïi
ñaây, tuy nhieân caùc nghieân cöùu veà cô cheá khueách taùn trong vaät lieäu VÑH vaãn chöa ñöôïc giaûi
thích moät caùch thoûa ñaùng vaø coøn nhieàu vaán ñeà ñang tranh caõi. Do Fe-P VÑH khoâng coù traät
töï xa neân quaù trình khueách taùn trong vaät lieäu naøy laø raát khaùc bieät so vôùi söï khueách taùn trong
vaät lieäu tinh theå [4-7]. Trong coâng trình [3,4], chuùng toâi ñaõ ñeà xuaát cô cheá khueách taùn vôõ
BB vaø xaùc ñònh ñöôïc HSKT trong Co vaø Fe-B VÑH. Muïc ñích chính cuûa baøi baùo naøy laø chæ
ra söï khaùc nhau veà caáu truùc vaø HSKT nguyeân töû trong heä Fe80P20 VÑH khi naêng löôïng vaø maät
ñoä khaùc nhau.
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Hình 1. Moâ taû vò trí nguyeân töû trong caùc moâ hình xaây döïng: Caùc quaû caàu maàu xanh vaø ñoû laàn
löôït laø nguyeân töû Fe vaø P.

3. Keát quaû nghieân cöùu vaø bình luaän

Baûng 1 cho thaáy vò trí, ñoä cao ñinh thöù nhaát cuûa HPBXT caëp vaø soá phoái trí (SPT) trung
bình trong ba moâ hình xaây döïng haàu nhö thay ñoåi khoâng ñaùng keå khi giaûm naêng löôïng (moâ
hình M0 vaø M2) vaø taêng maät ñoä (moâ hình M2 vaø M3). Nhö thaáy trong baûng 1, keát quaû moâ phoûng
cuûa chuùng toâi phuø hôïp toát vôùi döõ lieäu thöïc nghieäm trong coâng trình [6] vaø keát quaû moâ phoûng
trong nghieân cöùu [7]. Keát quaû naøy cho pheùp söû duïng caùc moâ hình xaây döïng ñeå nghieân cöùu caáu
truùc vaø moät soá tính chaát vaät lí treân heä Fe80P20 VÑH.

Baûng 1. Ñaëc tröng caáu truùc cuûa moâ hình Fe80P20: rij, gij - vò trí vaø ñoä cao caùc ñænh thöù nhaát
cuûa HPBXT; Zij - soá phoái trí trung bình; 1-1: caëp Fe-Fe; 1-2: caëp Fe-P; 2-1: caëp P-Fe; 2-2:
caëp P-P.

2. Giaûi quyeát vaán ñeà

Phöông phaùp TKHP ñaõ ñöôïc söû duïng ñeå xaây döïng ba moâ hình Fe-P VÑH chöùa 50 000
nguyeân töû  vôùi theá töông taùc caëp Pak-Doyama [4,5]. Caáu hình ban ñaàu cuûa moâ hình nhaän ñöôïc
baèng caùch gieo ngaãu nhieân taát caû caùc nguyeân töû trong hoäp laäp phöông coù kích thöôùc phuø hôïp
vôùi maät ñoä thöïc cuûa vaät lieäu (7,128g/cm3).

Caáu hình treân ñöôïc chuùng toâi laéc maïnh ñeå phaù vôõ traïng thaùi ban ñaàu vaø hoài phuïc sau 106

böôùc moâ phoûng ñeå taïo ra caùc traïng thaùi caân baèng cuûa heä, böôùc moâ phoûng dr = 0.01A, moâ hình
döïng ñöôïc goïi laø moâ hình M0. Moâ hình M2 ñöôïc döïng baèng caùch giaûm naêng löôïng moâ hình
M0 ñeán traïng thaùi hoài phuïc toát hôn baèng caùch laéc caùc moâ hình M0 sau 100 böôùc moâ phoûng, dr
= 0.4A vaø tieáp tuïc hoài phuïc heä treân 100 000 böôùc moâ phoûng, dr = 0.01A ñeå taïo ra caùc traïng
thaùi caân baèng môùi cho heä. Moâ hình M3 ñöôïc xaây döïng töông töï moâ hình M2 nhöng coù maät ñoä
khoái löôïng lôùn hôn 1,1% so vôùi moâ hình M2 hoaëc M0. Ñeå chæ ra caáu truùc vaø HSKT khaùc nhau,
caùc ÑVCT vaø BB vi moâ ñöôïc xaùc ñònh nhö trong caùc coâng trình [4,5]. Vò trí cuûa caùc nguyeân
töû Fe vaø P trong caùc moâ hình M0, M2 vaø M3 ñöôïc moâ taû nhö thaáy treân hình 1.

°

°
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Baûng 2. Soá ñôn vò caáu truùc (ÑVCT) trong moâ hình Fe-P VÑH

r, khoaûng caùch

r, khoaûng caùch
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Hình 2. Haøm phaân boá xuyeân taâm caëp cuûa moâ hình xaây döïng; A, B vaø C laàn löôït laø
caùc moâ hình M0, M2 vaø M3.

Hình 1 cho thaáy vò trí vaø ñoä cao cuûa ñænh thöù nhaát HPBXT caëp trong ba moâ hình thay
ñoåi khoâng ñaùng keå theo maät ñoä vaø möùc ñoä hoài phuïc. HPBXT caëp xuaát hieän söï taùch thaønh
2 ñænh nhoû ôû cöïc ñaïi thöù hai, ñænh nhoû beân traùi cao hôn ñænh nhoû beân phaûi. Söï taùch ñænh naøy
thöôøng ñöôïc giaûi thích laø do coù söï lieân quan ñeán caùc khoái ña maët trong caùc kim loaïi VÑH.
Keát quaû naøy chöùng toû raèng neáu chæ döïa vaøo HPBXT thì raát khoù phaân bieät ñöôïc caáu truùc
khaùc nhau cuûa Fe80P20  VÑH coù maät ñoä vaø möùc ñoä hoài phuïc khaùc nhau. Baûng 2 cho ta thaáy
soá nguyeân töû bao quanh moät ÑVCT giaûm daàn vaø soá ÑVCT-5, -6, -7, -8 vaø -9 giaûm daàn theo
söï giaûm naêng löôïng töø -1.65428 ñeán -1.69270 eV. Keát quaû naøy cuõng ñöôïc theå hieän nhö thaáy
trong baûng 3 (hoaëc hình 3).

Baûng 3. Phaân boá baùn kính cuûa caùc ÑVCT

Baûng 4. Soá BB vaø khoaûng caùch dòch chuyeån bình phöông trung bình cuûa nguyeân töû khueách
taùn. ÔÛ ñaây 〈 x2co〉 vaø 〈 x2

B 〉  laàn löôït laø khoaûng caùch dòch chuyeån bình phöông trung bình cuûa
nguyeân Fe vaø P khi nhaûy vaøo BB; nFe-BB, nP-BB laàn löôït laø soá BB loaïi Fe vaø P.

r, khoaûng caùch
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Hình 3. Phaân boá soá löôïng ÑVCT theo baùn kính cuûa chuùng.

Baûng 3 cho thaáy moät soá löôïng ñaùng keå ÑVCT vôùi baùn kính > 1,8A (côõ kích thöôùc nguyeân
töû), soá ÑVCT naøy giaûm daàn theo baùn kính vaø möùc ñoä hoài phuïc, maät ñoä. Phaân tích baûng 2 vaø
3 cho thaáy coù theå phaân bieät caáu truùc cuûa Fe80P20 VÑH vôùi naêng löôïng khaùc nhau thoâng qua
vieäc thoáng keâ caùc ÑVCT theo soá nguyeân töû bao quanh vaø baùn kính cuûa chuùng. Veà maët vaät
lí coù theå thaáy, heä coù maät ñoä cao, hoài phuïc toát (naêng löôïng thaáp) thì soá ÑVCT coù baùn kính
(< 1,7A) vaø soá nguyeân töû bao quanh nhoû (5 hoaëc 6) taêng leân, traùi laïi soá ÑVCT coù baùn kính vaø
soá nguyeân töû bao quanh lôùn seõ giaûm ñi.

Theo [3], HSKT phuï thuoäc vaøo khoaûng caùch dòch chuyeån bình phöông cuûa nguyeân töû.
Tính toaùn nhö trong [4,5], chuùng toâi thoáng keâ ñöôïc khoaûng caùch dòch chuyeån bình phöông
trung bình vaø soá BB cuûa nguyeân töû Fe vaø P (xem baûng 4). Phaân tích töông töï nhö trong coâng
trình [4,5], moâ phoûng trong nghieân cöùu naøy cho raèng HSKT cuûa nguyeân töû Fe vaø P trong Fe-
P VÑH giaûm khi taêng maät ñoä vaø möùc ñoä hoài phuïc laø do soá BB giaûm. Keát quaû thu ñöôïc phuø
hôïp vôùi thöïc teá, vì khi heä caøng beàn vöõng thì söï dòch chuyeån cuûa nguyeân töû trong heä seõ caøng
trôû leân khoù hôn.

4. Keát luaän

Caáu truùc vaø cô cheá khueách taùn cuûa hôïp kim Fe-P VÑH chöùa 50 000 nguyeân töû ñaõ ñöôïc
nghieân cöùu baèng phöông phaùp moâ phoûng thoáng keâ hoài phuïc. Keát quaû moâ phoûng cho thaáy, caáu
truùc cuûa Fe80P20 VÑH thay ñoåi khoâng ñaùng keå theo möùc ñoä hoài phuïc. Tuy nhieân, soá löôïng caùc
ÑVCT vaø BB vi moâ giaûm maïnh khi giaûm naêng löôïng hoaëc maät ñoä cuûa heä. Keát quaû naøy ñaõ
giuùp chuùng toâi chæ ra raèng, caáu truùc khaùc nhau cuûa caùc moâ hình Fe80P20 VÑH ñöôïc phaân bieät
bôûi soá löôïng caùc ÑVCT trong heä vaø HSKT cuûa nguyeân töû giaûm khi hoài phuïc laø do soá löôïng
BB vi moâ giaûm theo möùc ñoä hoài phuïc.

°

°
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ABSTRACT

STUDYING STRUCTURAL AND DIFFUSION MECHANISM IN
AMORPHOUS Fe-P ALLOY

Structural and diffusion mechanism in amorphous Fe-P alloy has been studied with the
use of the relaxation statistic method. Three obtained Fe80P20 models with mass density of
the real amorphous Fe80P20 samples are very close to the experimental data. The result
showed that the radial distribution function of amorphous Fe80P20 models changed slightly
as the relaxation increased. However, the number of the structural components and microscopic
bubbles decreased sharply as the relaxation fell. This result indicated that if the relaxation
occurs, the atom diffusion co-efficient will decrease because of a decrease in bubbles.

Key words: Structural components, amorphous, diffusion mechanism, diffusion co-efficient,
bubbles, relaxation statistics.


