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NGHIEN CUU SU' ANH HUONG CUA SO NGUYEN TU LEN VI CAU TRUC
CUA MAU FeNi BANG PHUONG PHAP PONG LUC HQC PHAN TU

» Nguyén Trong Dang”, Cap Kim Hoang"”, Nguyén Chinh Cuong"

Tém tit
Bai bdo nay nghién ciru sw anh huong cua s6 nguyén tir 1én vi cdu tric ciia FeNi khoi va hat
nano FeNi bang phirong phdp déng luc hoc phan ti (MD) voi thé twong tic nhung Sutton-Chen, diéu
kién bién phit hop. Cdc ddic trung vi cdu tric dwoc phdn tich qua ham phan bé xuyén tam (RDF),
nang luong, kich thudc, phwong phap phan tich lan cdn chung (CNA) cho ket qua phu hop voi thuc
nghzem Cdc két qua ciia cdc mau & nhiét dg 300 K luén ton tai cdc don vi cau triic: FCC, HCP, ICO

va Amor.

Tir khéa: S6 nguyén tir, vi cau triic, FeNi khéi, hat nano FeNi, dong lwc hoc phan tik.

1. Mé dau

Trong nhitng nim gan day, cac loai hop kim
Fe-Co, FePt [7], Fe-Cr [9]... nhan dugc su quan
tam ngdy cang nhidu cua cac nha nghién ctu
trong va ngoai nudc. Trong do, hop kim FeNi la
vat liéu tir mém c6 d¢ tir hda bdo hoa, d¢ tir thdm
cao... [6] duoc tdn tai nhiéu trong thién thach cua
Tréi dat va tng dung trong cac nganh khoa hoc
k¥ thuat, y sinh... Hién nay, hgp kim FeNi duoc
nghién ctru bang nhiéu phuong phap khac nhau:
Ly thuyét, thuc nghiém [5] va md phong.
Phuong phap moé phong duoc coi 1a phuong phap
¢6 nhiéu wu viét: Giam gia thanh nghién ctru, két
quéa nghién ctru c6 thé dugce quan sat & cp do vi
mo dén timg nguyén tir... Trong nghién ctru, st
dung phuong phédp mo phong dong luc hoc phan
tir v6i thé tuong tac nhung Sutton-Chen (EAM)
duogc thuc hién bdi Daw va Baskes véi cac thong
s6 dugce tdi wu héa bdi Meyer va Entel nhim
nghién ctru cac dic trung vi cau trac cta hop kim
FeNi [3]. Vi cac két qua thu duoc khong nhiing
cung cip nhimg hiéu biét méi vé hop kim FeNi
ma con khang dinh: Khi ting s nguyén tir trong
hop kim din dén mat do cac nguyén tir ting va
lam xuat hién hién tuong két tinh khi ha nhiét do.
Tuy nhién, sy hiéu biét vé qua trinh hinh thanh vi
ciu tric ¢ trang thai vo dinh hinh va trang thai
két tinh cua hop kim FeNi con nhiéu han ché,
chua c6 sy thdng nhét cho nén trong ndi dung bai
bao nay chung t6i chi tap trung nghién cuu su
anh huong cta sd nguyén tir 1én vi cau trac cia
mau FeNi (FeNi khéi, hat nano FeNi) bing
phuong phap dong luc hoc phan tir voi thé tuong
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tac nhing Sutton-Chen va diéu kién bién tudn
hoan (FeNi khdi), bién ty do (hat nano FeNi)
(phan 2). Céc két qua thu dugc c6 su so sanh véi
cac két qua thuc nghiém, mé phong cé lién quan
(phan 3). Cudi ciing ching toi rut ra cac két luan
(phan 4).

2. Phuong phap nghién ciru

Ban dau v6i cac mau FeNi 5324 nguyén tu,
6912 nguyén tir va 8788 nguyén tir dugc gieo
ngau nhién trong khdi hop hinh lap phuong véi
diéu kién bién tuan hoan (FeNi khdi) va hat nano
FeNi duoc gieo ngau nhién trong khdi hinh ciu
v6i diéu kién bién tu do bang phuong phap dong
luc hoc phan tir (MD) [4] va thé tuong tac nhing
Sutten-Chen (1) [1], [8].

Ea=7 > O(5)+F(n) @
i1 £ jL ji

F(p) =—ecz\/E .

Trong d6, cac tham sd ciia miu FeNi thé
hién & Bang 1.
Béang 1. Cac tham s6 ciia mau FeNi

&
Miu | (10° |a(A) | n m C r. (A)
eV)
Fe | 1,730 | 3,471 | 8,137 | 4,787 | 24,939 | 3,35
Ni | 0,271 | 3,520 10 5 84,745 | 3,0
FeNi | 0,684 | 3,495 | 9,068 | 4,893 | 45,972 | 3,175
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Véi: 1j; 1a khoang cach giira hai nguyén tir 1,
j: a 1a hiang s mang; p; 1a mat do nguyén tir i;
Eiwt 1a nang lugng cua h¢; ®(rjj) la nang lugng
gitra hai nguyén tu i, j; F(p;) 1a luc tuong tac cua
nguyén tir i; 1 1a ban kinh ngit; € 1a ning luong;
C, m, n, N Ia cac hing sb ctia mau.

V6i cac tham s6 duoc xéac dinh:

(ape +ay;) . (Nge +Ny;) .
EFeNi = \/€Fe-ENi v AreNi = % nFeNiZ%!

MEe +M e + Toni
_( Fe2 Nl)’ Creni =\CroCui: rcFeNi:(cFe2 oNi)
Sau do, tit ca cac mau FeNi duogc ting nhiét
do tr 0 K Ién 2500 K voi toc do gia nhiét
AT

Meen; =

=4.10"K /s dé pha v& ciu tric & trang thai

ban dau chuyén sang trang thai long. O trang thai
long 2500 K, ha nhiét do xuong 300 K v6i cung
tbc do gia nhiét 4. 102 K/s dé tat ca cac miu FeNi
duoc chuyén tir trang thai 1ong sang trang thai
tinh thé méi. Tat ca cac mau FeNi thu duge duoc
phan tich qua ham phan bd xuyén tim (PRDF),
nang lugng, kich thudc, phan tich lan can chung
(CNA) [10]. Cac ket qua thu dugc cho thay co su
anh huong cua s6 nguyén tir 1én vi céu tric cia
mau FeNi.

3. Két qua va thao luan

TAt ca cac miu FeNi duoc tién hanh voi
cung mot diéu kién: Nhiét do, ap suit, toc do gia
nhiét... Két qua hinh dang, kich thudc va ning
luong dugc thé hién trén Hinh 1, Bang 2.

S b) « P

Hinh 1. Hinh dang FeNi khéi (Hinh a), hat nano FeNi
(Hinh b) véi 5324 nguyén ti
Bing 2. Kich thuérc, ning lwong ciia FeNi khéi va hat
nano FeNi véi s6 nguyén tir khac nhau

Khdi (nguyén tir) Hat nano (nguyén tir)
FeNi | 5324 | 6912 | 8788 | 5324 | 6912 | 8788
Kich
thucD| 7,55 | 823 | 892 | 1453 | 1585 | 17,17
(nm)
Nang
lugng 8212,48/-10646,08|-13561,06(-7656,83|-9985,11/-12774,99
Ew (8V)

Cac két qua cho thdy FeNi khdi 5324
nguyén tir ¢6 dang hinh 14p phuong (Hinh 1a),
kich thuéc D = 7,55 nm va téng nang luong Eio
= -8212,48 eV. Hat nano FeNi 5324 nguyén tu
¢6 dang hinh cau (Hinh 1b), kich thuéc D =
14,53 nm va tong ning luong Ey; = -7656,83 eV.
Mau FeNi ton tai hai loai nguyén tu: nguyén to
Ni (mau xanh xam), nguyén tir Fe (mau do), cac
nguyén tr duoc phan bd dong déu. Khi ting sd
nguyén tir trong FeNi khéi tir 5324 nguyén tir 1én
6912 nguyén tu va 8788 nguyén tur thi D tang tur
7,55 nm Ién 8,23 nm; 8,92 nm va Eyy tang tur -
8212,48 eV |én -10646,08 eV; -13561,06 eV.
Tuwong tu, voi hat nano FeNi tang tu 5324
nguyén tr 1én 6912 nguyén tir va 8788 nguyén tir
thi D tang tr 14,53 nm 1én 15,85 nm; 17,17 nm
va Eiy tang tir -7656,83 eV 1én -9985,11 eV, -
12774,99 eV (Bang 2). Cac két qua cho théy, khi
tang s6 nguyén tir trong mau FeNi thi kich thudc
ting, nang luong giam. P& tim hiéu, ching t6i
nghién ctru ham phan bd xuyén tdm ctua mau
FeNi (khdi, hat nano), két qua thé hién trén Hinh
2, Bang 3.
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Hinh 2. Ham phén b xuyén tdm cia miu FeNi
(khoi, hat nano) 5324 nguyén tir
Bing 3. Haim phén b6 xuyén tim cua miu FeNi
(khoi, hat nano) véi s6 nguyén tir khac nhau ¢

nhiét d 300 K
FeNi Maiu khoi Hat nano Thuc
(”%’e” 5324|6912| 8788|5324 | 6912 | 8788 “gE‘z‘]‘-"“‘
r(A) | 2,40 2,40 | 2,44 | 2,40 | 2,44 | 2,44 | 2,53
g(r)  |3.416(3,482|3,487/3,131|3,114| 3,134

Céc két qua cho thidy mau FeNi (khoi, hat
nano) 5324 nguyén tir ¢ nhiét d6 300 K (Hinh 2)
¢6 vi tri dinh tht nhat cia PRDF chiém wu thé,
dd cao dinh thtr nhat cia PRDF ddi voi FeNi
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khdi cao hon hat nano FeNi (Hinh 2). Khi ting
sO nguyén tir tir 5324 nguyén tir 1én 6912 nguyén
tir, 8788 nguyén tir trong mau FeNi cho thiy vi
tri dinh thi nhat cia PRDF co gia tri thay d6i
khong dang ké trong khoang tir 2,4 A dén 2,44 A
(Bang 3), két qua thu dugc phu hop voi két qua
[2] diéu do ching t6 vi chu trac khong ton tai trat
tu xa ma lu6n ton tai trat tu gan. Ngoai ra, khi
ting s6 nguyén tir dan dén do cao dinh thir nhit
cua PRDF tang tir 3,416 nm Ién 3,487 nm vd&i
FeNi khéi va tang tir 3,131 nm 1én 3,134 nm voi
hat nano FeNi. Riéng v&i hat nano FeNi 6912
nguyén tir, 46 cao dinh thtr nhit cia PRDF lai
giam xudng 3,114 nm. Cac két qua cho thiy hat
nano FeNi khi téng sé nguyén tir dan dén mat do
cac nguyén tir giam roi tang la do trong qua trinh
tang s6 nguyén tir dan dén sy bién doi vi cau triic
lam cho mét d6 cac nguyén tuir thay d6i. Vi FeNi
khoi, khi ting s6 nguyén tir dan dén mat do cac
nguyén tir ting lam cho d¢ cao dinh thir nhét ciia
PRDF ting. Két qua nay khing dinh mau FeNi
(khéi, hat nano) khong c6 trat tu xa ma ludn ton
tai trat ty gan. Khi ting sd nguyén tr dan dén do
cao dinh thtr nhat cia PRDF tang lam cho mat do
cac nguyén phan tir tang, nang luong giam.
Ngoai ra, trong mau FeNi con ton tai su lién két
gitra 2 loai nguyén tir Ni, Fe nhu: Fe-Fe, Ni-Ni,
Fe-Ni. Dé tim hiéu, chiing toi nghién ciru PRDF
ctia cac lién két Fe-Fe, Fe-Ni, Ni-Ni, két qua trén
Hinh 3 va Bang 4.

Hinh 3. Ham phén b xuyén tim cia cac lién Kkét
Fe-Fe, Ni-Fe, Ni-Ni trong FeNi khoi (Hinh a), hat
nano FeNi (Hinh b) 5324 nguyén tir 6 nhiét 49 300 K

Bang 4. Vi tri, 9 cao ciia ham phén b xuyén tim
cac lién két Fe-Fe, Ni-Fe, Ni-Ni trong miu FeNi
(khéi, hat nano) véi s6 nguyén tir khac nhau &

nhiét d§ 300 K

Khoang cach giira cic | D$ cao ham phén b
Khéi nguyén tir r(A°) Xuyén tam

Frere | INi-Fe | TNiNi | OFere | ONiFe | ONiNi
5324 | 2,73 | 248 | 2,23 | 12,78 565 | 11,35
6912 | 2,73 | 247 | 2,25 | 13,08 553 | 12,89
8788 | 2,75 | 245 | 2,25 | 12,78 572 | 1187
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Nano | reere | Inire | IniNi | Orere | Onire | OniNi
5324 2,69 2,49 2,31 19,24 4,53 12,82
6912 2,67 2,49 2,31 19,04 4,33 13,24
8788 2,71 2,47 2,31 18,24 4,64 12,39
5324 2,73 2,48 2,23 12,78 5,65 11,35

Céac két qua cho thdy mau FeNi (khdi, hat
nano) 5324 nguyén tr ¢ nhiét d6 300 K (Hinh 3)
¢6 vi tri dinh thir nhat PRDF cua cac lién két Fe-
Fe, Fe-Ni, Ni-Ni ludn chiém vi tri vu thé, do cao
dinh tht nht cia cac cap lién két Fe-Fe, Fe-Ni,
Ni-Ni cua hat nano FeNi cao hon FeNi khéi. Khi
ting sb nguyén tir tir 5324 nguyén tir 1én 6912
nguyén tir, 8788 nguyén tir cho thiy vi tri dinh
thir nhat ctia PRDF céc cdip lién két Fe-Fe, Fe-Ni,
Ni-Ni luén chlem vi tri uu the khong ton tai trat
ty xa ma luén ton tai trat tu gan va co gia tri thay
d6i khong dang ké. Lién két Fe-Fe co gia tri r
tang tir 2,73 A 1én 2,75 A v6i FeNi khdi va 2,69
A 1én 2,71 A v6i hat nano FeNi. Lién két Fe-Ni
cO r giam tir 2,48 A xudng 2,45 A v6i FeNi khbi
va 2,49 A xudng 2,47 A véi hat nano FeNi. Lién
két Ni-Ni ¢6 r tang tir 2,23 A 1én 2,25 A véi
FeNi khéi va c6 gia tri r khong d6i 2,31 A voi
hat nano FeNi. Vé&i FeNi khéi, d6 cao dinh thu
nhit PRDF g(r) cua lién két Fe-Fe, Ni-Ni co Xu
huéng ting roi giam, lién két Fe-Ni giam roi
tang. Vo1 hat nano FeNi, g(r) cua lién két Fe-Fe
giam tur 19 24 A xuong 18,24 A, g(r) cua lién két
Fe-Ni giam roi tang, g(r) cua lién két Ni- -Ni tang
roi giam (Bang 4). Diéu d6 cho thiy mau FeNi
(khoi, hat nano) khong c6 trat ty xa ma lu6n ton
tai trat tu gan. Khi ting s6 nguyén tir dan dén do
cao cic dinh cua lién két Fe-Fe, Fe- Ni, Ni-Ni
thay doi, chimg to trong mau FeNi (khdi, hat
nano) co su thay d6i cdu trac trong mang tinh
thé. Dé khang dinh diéu d6 ching toi sir dung
phuong phép tryc quan hoa, két hop voi phan
tich 1an can chung (CNA) dé quan sat, phan tich
su thay d6i cdu tric mang tinh thé cia mau FeNi
(khéi, hat nano), két qua thé hién trén Hinh 4,
Bang 5.

a) b)

Hinh 4. Céu tric FCC (Hinh a), HCP (Hinh b)
trong mau FeNi (khoi, hat nano) é nhiét d¢ 300 K
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Bang 5. Bing trang thai ciu tric ciia cac lién két
Fe-Fe, Fe-Ni, Ni-Ni trong mau FeNi véi s6 nguyén tir

khac nhau
Hat | LitnkétFeFe | LitnkétNi-Ni [CAdC
nano LoolLo
(Nguyén| Lép vé | Léplsi | Lép vé | Lép 16i Ig}’ V‘?’ Tinh{Amor

W) [FCCIHCPECCIHCPIECCIHCPECCIHCP the

5324 (49|88 | 5 |10)18|15| 1 [ 0 |22] 2 |186|5114

6912 |149]83 | 19| 9 |23 [ 12| 0 | 0 |78 6 | 2956533
8788 | 94 |43 |14 | 4 | 18| 2 | 0 | 0 |59 5 | 1758549
M:f\'u
khoi |0l cplrcclnep|FeclHeRlFeciHepEPLOP TN A oy

(Nguyén 16i | v6 | the

tir)

5324 {0 [ 0] 0| 0)]0]0[0[0]0]0] 0534

6912 (0 [ 0] 0| 0)]0]0[0[0]0]0O] O]6912

8788 [ 0 | 0] 0| 0O]J]0O]J]0O|]0O|O]O]O]| O 8788

Céc két qua cho thay FeNi khdi chi ton tai
duy nhat 01 loai c4u tric Amor con hat nano tén
tai 04 loai céu trac nhu: FCC, HCP, Amor va
ICO (Bang 5) nhu: Hat nano FeNi 5324 nguyén
tlr voi sd nguyén tir ¢6 cu trac FCC cia lién két
Fe-Fe trong 16p 15i 14 05, 16p vo 14 49 va ciu tric
HCP trong 16p 15i 1a 10, 16p vo 1a 88; cau tric
FCC cua lién két Ni-Ni trong 16p 15i 1a 01, 16p vo
1a 18 va céu triic HCP trong 16p 15i 13 00, 16p vo
14 15; cu tric ICO trong 16p 15i 1a 22, 16p vo 1a
02; cau tric tinh thé 186; Amor la 5114. Khi ting
s6 nguyén tir tir 5324 nguyén tir 1én 6912 nguyén
tir va 8788 nguyén tir ddn dén s6 trang thai cdu
trac FCC trong 16p 161, 16p vo cua lién két Fe-Fe
tang roi giam tir 05 1én 19 roi glam xudng 14 voi
16p 15 va tang tir 49 1én 149 rdi giam xubng 94
v6i 10p vo; cau trac HCP giam tir 10 xudng 04
trong 16p 161 va giam tur 88 xudng 43 trong 16p
vo; lién két Ni-Ni céu trac FCC trong 16p 151
giam tur 01 xuong 00, 16p vo tang roi giam; céu
trac HCP 16p 161 khong co, 16p vo giam tur 15
Xuong 02; cau tric ICO trong 16p 161, 16p vo tang
roi giam dan dén sé nguyén tir tinh thé tang roi
giam, sd nguyén tir Amor ting (Bang 5). Diéu do
ching t6 dé xay ra sy két tinh tSt thi hat nano
FeNi phai c6 mat do phu hop. Két qua nay cho

thay c6 su anh hudng 16n ciia sd nguyén tir 1én vi
clu trac, su hinh thanh cac trang thai ciu trac
(FCC, HCP, ICO va Amor). Nguyén nhan chinh
dan dén su hinh thanh cac trang thai ciu tric 1a
do hiéu tng kich thudc gdy ra. Khi tang sd
nguyén tr dan dén mat do cac nguyén tur tang
1am cho cac nguyén tir & 16p bé mat dé két cum,
kéo theo sy hinh thanh cac trang thai cdu tric
(FCC, HCP, ICO va Amor) ¢ 16p bé mat va 16p
16i ctia hat nano FeNi con FeNi khéi khong
xuét hién.

4. Két luan

Qua qua trinh nghién ctru sy anh huong cua
sO nguyén tir 1én vi cu triic cia mau FeNi (khdi,
hat nano) 5324 nguyén tr, 6912 nguyén tu va
8788 nguyén tir ¢ nhiét do 300 K bang phuong
phap dong luc hoc phan tw, ching t61 thu dugc
cac két qua sau: Voi thé twong tac nhing Sutton-
Chen, diéu kién bién phu hop (mau khéi voi didu
kién bién tudn hoan, hat nano diéu kién bién tu
do) va cac tham sb dugc chon cho két qua phu
hop vé6i két qua [2]. XAy dung thanh cong miu
FeNi (khéi, hat nano) c6 kich thu6c nano, cac
nguyén tir tp trung chu yéu trong 16p 161 cua
mau con 16p vo tap trung it hon dan dén sy khac
biét v& mat cau trac cua 16p vo va cua 16p 151
Xac dinh dwoc su anh huong cua sd nguyén tu
1én vi cdu triic, kich thudc, ning luong lién két
va trang thai cAu tric (FCC, HCP, Amor va ICO)
1a do hiéu tng kich thudc giy ra khi ting s
nguyén tor lam cho mat d cac nguyén tir tang,
dan dén kich thudc ting va ning luong giam.
Xac dinh dugc su anh huong cua s6 nguyén tu
Ién cac hen két Fe-Fe, Fe-Ni, Ni-Ni ctia miu
FeNi 1a rat 16n.

Loi cam on: Phong may tinh Khoa Vat Ii,
Truong Pai hoc Su pham Ha Noi da hd tro nhoém
tac tac gia trong viéc hoan thién tinh toan, mo
phong va ndi dung bai bao./.
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STUDYING THE ATOM NUMBER IMPACTS ON FeNi SAMPLE
MICROSTRUCTURE OF FeNi SAMPLE BY MOLECULAR DYNAMICS METHOD

Summary

This paper studies the atom number impacts on the microstructure of FeNi bulk sample and FeNi
nano-particle sample by Molecular Dynamics (MD) method, using the Sutton-Chen embedded
potential and appropriate boundary conditions. The microstructure characteristics analyzed by the
radial distribution function (RDF), the energy, the size, and the Common Neighbor Analysis methods
(CNA) generate consistent experimental results. Those results of samples at 300 K always contain
structural units: FCC, HCP, 1CO and Amor.

Keywords: Atoms number, microstructure, FeNi bulk, FeNi nano-particle, molecular dynamics.

Ngay nhdn bai: 26/01/2018,; Ngay nhdn lai: 21/03/2018; Ngay duyét dang:04/4/2018.

78





