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MO PAU
Ly do chon dé tai

Sét va hop kim sit 1a cac loai vat lidu dugc sir dung phd bién
lau doi nhat trén Trai Pat, chiém khoang 95% tong khdi lwong kim
loai san Xuét trén toan thé gigi, mang dén nhiing gia tri to 16n trong
cac nganh xay dung, cong nghiép hang hai, giao thong van tai, y sinh
cling nhu cac vat dung hang ngay trong doi song con ngudi. Hop
kim st ¢6 tiém ning 16n trong cac mg dung cong nghiép nhu tuabin
khi, linh kién dong co 6 t6, lop phil bao v€ cho vat li¢u, ché tao vat
liéu da nang, vat liéu chiu nhiét cao... [30].

O tam vi mo, cac nghién ciru vé dia vat 1y da chi ra rang kim
loai st va cac hop Kim cta né chiém phan I6n trong tam 15i Trai dat
nén cac tinh chat nhiét dong cua sit va hop kim cia nd cung cap
nhitg thong tin quan trong trong nghién ctru thanh phan, cau triic
ciing nhu sy tién hoa cta 18i Trai Dét va cac hanh tinh [31]

Cho dén nay, du da c6 rat nhiéu cong trinh nghién ctru duoc
thuc hién, gia tri cia mét s6 dai lugng dién va nhiét dong cua st va
hop kim & ap suét cao (nhu d6 dan dién, nhiét 46 noéng chay, hé $6
Griineisen,...) van chua cé sy théng nhét, thAm chi 12 mau thuin
trong cac tinh toan 1y thuyét, do dac thuc nghiém va mé phong. Mot
s6 dai lugng khac cua sét (nhu hé ) Debye-Waller, d6 dich chuyén
trung binh binh phuong) van con it dugc chl y, quan tdm nghién
clru.

Tir nhimg phén tich trén, véi muc dich hoan thién 1y thuyét
nghién ctru cac tinh chét din dién va nhiét dong cua sit va hop kim
sat dudi anh hudng cua nhiét do va ap suit cao, ching t6i lua chon
dé tai nghién ctu “Nghién ciru cdc tinh chit din dién va nhigt
djng ciia st va cdc hop kim ¢ dp suit cao”.

2. Muc dich, d6i twgng va pham vi nghién ctru



Muc dich cta dé tai 1a phét trién mo hinh 1y thuyét Debye dé
nghién ciru anh hudng clia ap suat dén cac tinh chat nhiét dong va do
dan dién cua sit va cac hop kim.

Dbi tugng nghién ctru cua dé tai 1a kim loai sit va hop kim
sat dudi anh huong ap suat cao.

Pham vi nghién ctru: bao gém tan s Debye, nhiét do Debye,
d6 dich chuyén trung binh binh phuong (Mean square displacement
— MSD), DWF, nhiét d6 néng chay, dién trd sudt cia sit va hop kim.
3. Phwong phap nghién ciru

Dé giai quyét bai toan dit ra, trong luan an nay, ching toi sir
dung phuong phap nhiéu loan va thong ké luong tir trong mo hinh
Debye. Thé ning tuong tac hiéu dung dugc xac dinh gin dung boi
dong gop cua cic nguyén tir 1an can gin nht (qua cau phdi vi bac 1)
va phi didu hoa duoc xem co nguyén nhén tir twong tic phonon-
phonon.

Dé nghién ctru nhiét 46 nong chay va do dan dién cua sat va
cac hop kim sit ching t6i két hop mo hinh Debye va cac dinh luat
ban thuc nghiém Lindemann, Bloch-Griineisen va quy tic
Matthiesen.

4. Y nghia khoa hoc va thye tién ciia ludn dn

Ludn 4n da phat trién va mo rong phuong phap tinh toan 1y
thuyét dua trén md hinh Debye va céac dinh ludt ban thuc nghiém cho
phép kiém nghiém ciing nhu tién doan dugc cac tinh chat nhiét dong
va dan dién cia sat va cac hop kim cia sat dudi anh hudng cia ap
sudt. Nhitng két qua nay c6 thé duoc sir dung dé nghién ctru tinh chat
dong luc, sy van dong, tur truong va thanh phén cua Trai dat cling
nhu cac hanh tinh. Pong thoi nhitng két qua tinh toan s6 gop phan bd
sung vao co s dit lidu cua tinh chat vat 1y cta vat liéu & 4p suat cao,
gop phan kiém ching cac 1y thuyét ciing nhu cac phép do thuc
nghiém tuong lai



5. Nhirng dong gép méi cia luin an

Phat trién mo hinh Debye phi didu hoa dé xay dung duoc
biéu thire giai tich phu thudc vao ap suit cua tan s Debye, nhiét do
Debye, DWF va nhiét d6 nong chay cua st.

Phét trién mo hinh Debye phi diéu hoa dé thiét 1ap duoc biéu
thirc giai tich ciia tan sb Debye, nhiét do Debye, P9 dich chuyén
trung binh binh phuong (Mean square displacement - MSD) va DWF
ctia cac hop kim sit véi cac ndng d6 pha tap khac nhau va tai cac ap
suét khac nhau.

Pé xuit mot cach thic tiép can 1y thuyét cho phép xac dinh
anh hudng cia ap suat dén hé sd din dién cua kim loai sat va hop
kim.

Céc tinh toan s6 duge thuc hién ddi véi kim loai Fe va céc
hop kim cua sit 1a FeAl, FeCr, FeSi, FeNi. Cac két qua tinh sé dugc
so sanh véi cac dir li€u thyc nghiém cling nhu mot s6 tinh toan ly
thuyét khéc.

6. Céu triic ciia luin 4n

Ngoai phﬁn Mé dau, Két ludn, Tai li€u tham khao va Phu
luc, luan 4n bao gdm 3 chuong:

Chuong 1: Co sé 1y thuyét va phuong phép nghién ctru

Chuong 2: Tinh chat nhiét dong va dan dién cua kim loai sat
dudi ap suat

Chuong 3: Tinh chét nhiét dong va dan dién ctia cac hop kim

sat dudi ap suat

CHUONG 1: CO SO LY THUYET VA PHUONG PHAP
NGHIEN CUU
1.1. Tong quan tinh chét nhi¢t dong va din dién ciaa sit va hep
kim



1.1.1. Cac tinh chit vat Iy co bén ciia sat va hop kim sat

Sét (Fe) 1a kim loai c6 sb nguyén tir bang 26 va thudc 16p
kim loai chuyén tiép dau tién. Kim loai sit thuoc nhom 8 cua bang
tuan hoan cac nguyén té hoa hoc. Cau hinh dién tir ciia sat c6 dang
[Ar] 3d®4s%. Sét va cac hop kim 1a cac thanh phin cha yéu ciu thanh
I6p vo ngoai cua 16i Trai Pat. Kim loai sit va hop kim sit két hop
duoc nhiéu wu diém nhu gia thanh thap, chiu lyc, chiu nhiét, do bén
tuong ddi cao, c6 sy két hop giira cac wu diém trong lugng nhe, hoat
dong oxi hoa ¢ nhiét 6 cao va kha nang chng an mon t6t [41].

Kim loai sit c6 nhiéu dang cau trac tinh thé khac nhau véi
gian d6 pha kha phuc tap (Hinh 1.1) [10, 39].
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Hinh 1.1: Gian db pha cua kim loai sit [10].

Ngudi ta ghi nhan né c6 it nhit 4 dang thu hinh 14 o —Fe
V6i cdu trac 1ap phuong tdm khéi (Body-centered cubic - BCC),
y—Fe Vdi cdu tric 1ap phuong tam dién (Face-centered cubic -
FCC), ¢—Fe voéi cau tric luc giac xép chat (Hexagonal close
packed - HCP), & —Fe c6 céu triic 1ap phuong tam khdi & nhiét do
cao [33]. Nhiéu thi nghiém vin con gy tranh cii vé su ton tai bén
viing caa pha A & nhiét d6 va ap sut cao [35].
1.1.2. Tinh chét nhiét dong



Pé xac dinh hé sb Griineisen cia kim loai sit dudi anh
hudng cua ap suat, cac tac gia dd st dung nhiéu phuong phap thuc
nghiém khac nhau [7], [37], [38], [39]. Tuy v4y, cho dén nay, cac két
qua thu dugc cho hé s6 Griineisen & ap suat cao van con chua thong

nhit trong cong dong nghién ciru [37].

Dbi voi bai toan xac dinh hé sb Debye-Waller ca sit va cac
hop kim st & 4p sudt cao, cho dén nay chi méi c6 nhém Y. Ping va
cac cong sy dd c6 nghién ctru dau tién ding trén tap chi Physical
Review Letters nam 2013 [40].

Vé bai toan nong chay, & ap suat khong, nhiét d6 nong chay
cta sit tinh khiét duoc ghi nhan 1a 1811 K. Tai ap suét cao, nhiét do
nong chay cia sat ting nhanh. Pudng cong ndng chay cua sit trong
ving rong cia ap suit di duoc xac dinh bang nhiéu phwong phap
[14, 16, 18], [41]- [50], tuy nhién, két qua thu dugc co su khac biét
10 rét gitta cac nghién ciu.

1.1.3. Tinh chit din dién

Sit va hop kim cua sét la nhiing vat liéu c6 tinh dan dién tbt.
Duya trén cac bang chung vi try, dia hoa hoc va dia vat ly, cac nha
nghién ciru cho rang, mét s0 nguyén t6 nhe nhu H, C, S, Ni, O va Si
da két hop voi st dé tao thanh hop kim sit trong 15i Trai Dat [57].
Nhiéu cong trinh d& duoc thyuc hién dé nghién ciru anh huong cua
cac nguyén to nhe nhu niken [27], silicon [20], [28] dén dién tro suat
ctia hop kim st ¢ ap suat cao nhung gia tri do dan dién cua sit va
cac hop kim trén nén st ¢ diéu kién 4p suét cao van con nhiéu tranh
cai.

1.2. Phwong phap nghién ciru tinh chit nhiét dong ciia sit va hop
kim

1.2.1. Ly thuyét chung ciia md hinh Debye



Mo hinh Debye [68] gia thiét trong vat rin c6 N nguyén tir
dao dong voi tan sb bién thién tir 0 dén gia tri cuc dai 0N (tan sb
Debye). Biéu thirc tan sic c6 dang tuyén tinh @ =Vk .

Trong biéu thirc xac suat dich chuyén trang thai tir trang thai
dau y, dén trang thai cudl y, c6 mot thira s6 quan trong dong gop

vao yéu t ma tran 1a [69]:

2 :Fq[{1—|K.Uq|2} :exp{—Z|K.Uq|2}:exp{—Z|K|2.|Uq|2}.
q q
(1.7)
Thira s6 (1.7) duoc goi 1a hé sb Debye-Waller (Debye-
Waller Factor - DWF) [70].
Do dich chuyén trung binh binh phuong cia nguyén tir
(Mean square displacement - MSD) (u) anh huéng manh dén bién
d6 cua XRD, nhi€u xa notron hay quang pho Mossbauer thong qua
thira s6
exp(—Z\N):exp(—K2 <u2>). (1.13)
1.2.2. M6 hinh Debye twong quan phi diéu hoa
Pho EXAFS phi diéu hoa cung cip thong tin vé ciu triic va
nhidu loan nhiét ctia cac chit ran thong qua viéc khai trién gan ding
cac moémen cia do dich chuyén nguyén tir duoc goi 1a cac cumulant
EXAFS [71]

<e2i‘“>=exp{2iqr - (2 ]n 1,2,3,..

n=0
(1.15)
o™ 1a cac cumulant bac n.

Thé ning hiéu dung ciia hé c6 dang [75]

AB " Yij

V. Z(p[ xR Rj ;k X2+ kX kXt +.. (L.17)

ji

Biéu thirc tan sac (hay la tan s6 dao dong phonon) c6 dang:



: (1.18)

w(q)= ZJ% sin(%)

Tan s Debye @, va nhiét do Debye 6, tuong ing nhu sau

K
o, zz,lﬁ“ L0, - hka . (1.19)
B

Ba cumulant phd EXAFS dau tién ciia chét rin trong ACDM
da dugc suy ra xay dung va c6 dang sau [72]

3na, k, ¢, \1+12(q)
O _ (= fp_p\oNa K
° <X> <I’ r0> 2r kezﬁ ) w(q)l—z(q)

dqg, (1.20)

Ekeﬁ ) f 1-2(q) A

6(2)=<X2>=_hah 1 ﬁ/jahw( )1+z(q) .21

2 2 7lay, ;:_ql
0(3) z<X3>—3<X2><X>=3:lﬂ_aZ-h kk?jf J dql J F(ql'qZ)qu’ (1'22)

0 —rlay,

1.2.3. Pinh luit néng chiay Lindemann

F.A. Lindemann xay dung diéu kién néng chay nhu sau: Qua
trinh noéng chay cua vét li€u s€ bat dau dien ra khi ti s0 gitra can bac
hai ctia d9 dich chuyén trung binh binh phuong <u2> va khoang cach

lan can gan nhét gita cac nguyén tir a(P,T) tién dén mot gié tri toi

han (hay gia tri ngudng) [77]. Gia trj ¢(P.T)= /<u2>/a(P,T)

duogc goi 1a ti s6 Lindemann vé néng chay.
1.3. Phwong phap nghién ctu tinh chét din dién cia sit va hop
kim
1.3.1. Pinh luit Bloch—Griineisen
Biéu thirc cua dinh luat Bloch—Griineisen c6 dang
P(T)=p(0)+pu_(T)
(1.28)



T N gpIT "
T)=B| — —dx 1.29
pel—ph( ) (HD] '(‘)' (ex —1)(1—6%) ( )

1.3.2. Quy tic Matthiessen

p(C,T)’z o (C) +p.(T) ‘) (1.32)
Trén thuc té, quy tac Matthiessen c6 thé bi vi pham & mot

mirc d6 A(c,T) nhét dinh. Nhiing sai léch nay thudng 1a nho so voi
£o (C)’ P (T) :
p(CT)=p,(c)+p(T)+A(c,T) (1.33)

CHUONG 2: TINH CHAT NHIET PONG VA DAN DPIEN CUA
SAT O AP SUAT CAO
2.1. Céc tinh chét nhiét dong ciia sit
2.1.1. Hé s6 Griineisen
Dé xuat cua Burakovsky va cong su [89]

1 s
Ze=5+ e+t (2.3)

2.1.2. Cac cumulant phé EXAFS. Tén s va nhiét do Debye
Trong ACDM, cumulant bac 1 (hay sy gian né mang) va
cumulant béc hai (hay hé s6 DWF) phé EXAFS xac dinh boi [72]:

74
) ha, fhw( )1+Z(q)dq, 0(1):_%62
27K o 1-Z(q) Ket
(2.4)
1/3 1/3

a, =y, (V/Vo) = dyy, (77) . (2.5)

Hé s6 Griineisen dugc dinh nghia trong mo hinh Debye

olnaw,

=2 2.6
Vs alnv (2.6)

Két hop phuong trinh (2.3) va (2.6) va thuc hién ldy tich
phén

(1) = o exp[—syl(n“ —1)—7—;(775 —1)] (2.9)



HD(n)=00Dn‘l’2exp[ =3y, (" 1)—%(775—1)}, (2.10)

ke =77 eXp{ 671(77”3—1)—%(773—1)}

(2.12)
Biéu thuc twdong minh cua cic cumulant bac 1 va bac 2 phé EXAFS
o’ = L
3M w,p1 2 exp [—37/1 (771/3 —1) - &(775 —1)}
\J2—=+/2 coth AV2-N2 coth —\E (2.22)
2 2
X
+2++/2 coth [L;\EJ + %coth (A)
Dop 7112 13 72
A= fn k T2 exp[—3;/1 (7" -1)- (n 1)}

Ttr d6 chung t6i rit ra biéu thirc ciia cumulant bac 1

Arik,

(P, T)==- 3
M2 exp{—gyl (771/3 —1) —%(775 —1)}
«/2 2 coth[AJ ] 7coth[A\/_J
X
+\2++/2 coth LL;ﬁJ + %coth (A)
223

2.1.3. Nhiét do nong chay



biéu kién nong chay Lindemann da dugc nhom cua Wang va

cong su [93] chi ra 1a twong duong vdi

T =constV**.6?. (2.24)
Két hop biéu thirc cua hé sd Griineisen chung t6i thu dugc
T =Tn™? exp{Gyl (1-7")+ ﬁ(l— 7 )} (2.28)
S

2.1.4. Phuong trinh trang thai Vinet

Pé xac dinh duoc anh hudng cua ap sudt dén cac dai lugng
nhiét dong ching t6i sir dung Vinet EOS [94]

P =3K7 " (1- nl’3)expB( Ko —1)(1-7"° )} (2.40)

2.2. Tinh chit din dién
Biéu thuc tong quat caa dinh luat Bloch-Griineisen

Mo, (V)T n
pBG(V,T)=p(0)+B(v){ﬁ} [ (e_l)Xde (2.41)

Thuc nghiém cho thay, khi ting ap sudt dén mot gia tri nao
do thi dién tro suat cua kim loai va hop kim tién dén mot gia tri bao
hoa p, . Vi vay ching t6i st dung mo6 hinh bao hoa dién tro duoc
Wiesmann va cong su [97] dé xuit c6 dang caa mé hinh dién tro
Shunt

1 1 1

PV 1) peuVT) P
trong d6 theo Gomi va cong su p, (V) cua sit c6 dang [20]:
P (V) =1,68x7"%x10° Qm, (2.43)
2.3. Tinh s6 va thio luin két qua
2.3.1. Tinh chét nhiét dong

2.3.1.1. Hé s6 Griineisen

(2.42)
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Hinh 2.1. Sy phu thuc ap suét cua hé s Griineisen
cua kim loai sat.

Két qua lam khép phuong trinh (2.3) vé6i dit lidu thuc
nghiém . cla sit trong gan ding binh phuong tdi thiéu hé so
Griineisen va phép do thyc nghiém [7] dugc chung t6i biéu dién trén
Hinh 2.1.
2.3.1.2. Tan s6 va nhiét do Debye
a) Tai ap suat P =0

Trudce tién, ching t6i xac dinh gia tri cia tan sd va nhiét do
Debye cta e-Fe bang mé hinh ACDM.

Ve (X)=V (x )+2\/(2j+8\/(—zj+sv( J (2.44)

Qua céc bién d6i toan hoc chung t6i thu dugc

kS, =5Da?, k°=—§D 3 k0 =28 o,
192
OD

- fké’ﬁ / o

b) Tai 4p suat P #0
Trén Hinh 2.2, chung toi biéu dién dd thi su phu thudc ap

(2.37)

ha)OD

(2.38)

sudt clia tan s6 va nhiét do Debye cua kim loai sat dén ap suat 350
GPa.

11



x10"

13 1000
12}
900
~ 11}
z <
010 2 o
< 2
o
2 9 S 700
S A
3 9 2
- £ 600
= 7
6! 500
5 - - - - - - oo — T
0 50 100 A;sgua”égg) 250 300 350 0 50 100 150 200 250 300 350

Apsué( (GPa)
Hinh 2.2. Sy phu thudc ap suit cia nhiét d6 va tan s6 Debye cua st
hep (dudng lién nét).

2.3.1.3. Hé s6 Debye-Waller
a) TaiapsuatP=0
Trong phan nay, ching t6i 4p dung mé hinh ACDM dé khao

sat hé sd Debye-Waller cua a-Fe dudi anh hudng cua nhiét do.
X
V. (X +2V| —— [+ 6V +6V | —|. 2.53
W (9= () 2v(3Jeov[-XJeov(5) s

Chting t6i thu duogc
kS :11D 2, kg = _3 Do’ k) = 1715 ——D,a* (2.55)
3 4 2592

Trén Hinh 2.3 chang t6i biéu dién su phu thudc nhiét d6 cua
hé s6 DWF dén nhiét do 1200 K.
b) Tai 4p suat P #0

Su phu thudc ap suit dén 350 GPa ctia cumulant bac hai phd
EXAFS clia e-sat ¢ nhiét d6 phong dugc chung toi biéu dién trén
Hinh 2.4.

0.025

MSRD (A?)

0 260 400 600 800 1000 1200 0 50 100 150 200 250 300 350
Nhiét d6 (K) Ap suat (GPa)
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Hinh 2.3: Sy phuy thudc nhiét 46 cia  Hinh 2.4: Sy phy thudc ap suit
hé sb Debye—Waler phd EXAFS ctia hé s6 Debye—Waler ph
cua o-Fe EXAFS cua sit
2.3.1.4. Nhiét d¢ nong chay
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]
(=3
o

N
=}
=3
S
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3
3

50 100 150 200 250 300 350
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Hinh 2.5. Duong cong nong chay T, ctia e-Fe dén 4p suat 350
GPa (duong lién nét dudi)

Trén Hinh 2.5 ching toi biéu dién duong cong néng
chay cua e-Fe dén ap suit 350 GPa — twong (g véi ap suit tai
15i trong cua Trai dat.
2.3.2. Tinh chit din dién ciia sit dudi ap suét

Trén Hinh 2.6, chung toi biéu thi dudng cong phu thudc ap
suét cua dién tré suat kim loai st & nhiét do phong. Trén Hinh 2.7,
ching toi khao sat dién tro sudt clia sat tai ap suat 212 GPa & cac

nhiét do khac nhau.

P (u2em)

o o

s " 0 " " .
0 50 100 150 1000 2000 3000 4000 5000 6000
Ap suét (GPa) Nhiét 46 (K)

Hinh 2.6: Sy phu thudc ap sudt Hinh 2.7: Dién trd sudt cua sit &
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clia dién tro suét clia sat O pha & ap suét 212 GPa.

CHUONG 3: TINH CHAT NHIET PONG VA DAN DPIEN CUA
HQP KIM SAT O AP SUAT CAO
3.1. Tinh chét nhiét dong ciia hop kim sit & ap suit cao
3.1.1. Nhiéu loan nhiét ciia hop kim sit & ap suat P =0
Trong phan nay, ching t6i nghién ctru hién tugng nhiu loan
nhiét trong hop kim st FeX co cdu triic B2 (dang CsCl) ¢ ap suit P
= 0. Gia thiét rang, thé ning tuong tac V (r) gilta cac nguyén tu co
thé dugc mo ta boi thé twong tac cip Morse c6 dang
V (r) =D, {exp[—2a(r —1,) |- 2exp[ e (r - 1,) |}

(3.1)
~ DO(—1+ a’x? a8 +éa4x4...j, X=r-r,

3.1.1.1. Thé twong tac hiéu dung cia tinh thé BCC

Trude hét, ching t6i xét tinh thé kim loai tinh khiét c6 cu
trac BCC.

v (x)=v(x)+2v(—§j+6v(—gj+6v(%j. (3.2)

T d@6, ta thu duoc
11 3 1715 4

k, =—Dya’, k, =—> Dy, k, == D,a*,
eff 3 0 3 4 0 4 2592 0

=2 11D, a? ha)D
\} \! 3M

3.1.1.2. Phat trién ACDM cho hgp kim sit

Trong luan 4n nay, ching t6i nghién ctru nhiéu loan nhiét

(3.4)

trong hop kim FeX gidu st ¢6 ciu truc B2.
Vg =2C, Vi +(Cpr —Cy Vet (3.5)

14



Nhiél} loan nhiét cua cac nguyén tur trong hop kim ¢ thé
dugc mo ta bang cac cumulant pho EXAFS [71]

o= 3na, 2C, ksFeX + (CFe -Cy )kspe ”ifh a)(q)1+ Z(q) dg (3 18)
27[ |:2CX ke';fex +(CFe _CX )ke';?:lz 1_Z(q)
nlay
(2) hah 1 o 1+ Z(C]) dq, (319)

27 20,k +(Cp, —Cy )k -([ l—z(q)

a

o 378  2C, kI +(Cp, —C, kS ”’fﬂ % . J%
4z’ |:2CFeke':fx + (CFe - CX )ke':fe :'3 0 1*”/ah

F (0.0, )da,

o

(3.20)

3.1.2. Tinh chit nhiét dong ciia hop kim sit & ap suit cao

Su phu thudc thé tich cta hé sb Griineisen, tan sd Debye,
nhiét d0 Debye va hang so lyc hiéu dung cua hop kim sat céd thé
dugc xac dinh theo ham ctia h¢ so nén # tuong ing nhu sau

1 s
Ze=5+ 7+ ym (3.21)

wD(n)=a)0Dn“2exp{—3yl(n“3—1) “(n 1)] (3.22)
90(77):(90,377“Zexp[_371(771’3—1) 752( —1)} (3.23)

Ky =kS7™ exp{ 6;/1(771’3 —1)—%(17S —1)}, (3.24)

Tur cac bi€u thire trén, ching t6i suy ra
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h
6\/M (2C, k5 +(Cp —C, )KEF)

2o th[B\/_ ] coth [Tﬁj (329)

++/2++/2 coth {ﬂ] + %coth(B)

véi B :ﬁh\/zcxke':fx +(CFe _CX )ke':fe

X

M
Va cumulant bac 1 1a
3(2C, k™ +(Cp, —Cy )KS*)
2C>< ke':feX + (CFe - CX )ke';fe
h
X X
6\/M (2C, K5 +(Cp, ~Cy )K)

x[«/Z —J/2 coth (B—JZZ_JEJ +%coth (BTJE] +
+2++/2 coth [B_ﬂ;/?} + +%coth ( B)}

oW =

(3.29)

Déi voi nhiét do nong chay, biéu thirc nhiét d6 nong chay T,

2y.
T =T exp o (1-77) + 22 (1) |
(3.30)
3.2. Tinh chit dén dién ciia hop kim sét & ap suit cao
Quy tic Matthiessen xac dinh anh huéng cia nong do tap
chit 1én dién tro suét ctia hop kim loéng
P (V. T)=p, (V. T) Zp )% 7 - (3.31)

Dé xuét ciia Cote va Meisel [20, 28], [111].
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Pa(V.T)= (1_%jpph,idem (VT)+ i (V )exp(—Z\N (V. T ))

(3.32)
Theo Gomi va cong su [20]

V3
Psat (V ) = Psat (Vo )(lj = Psat (Vo )-77]/3 =168 x 10°7"* Om

VO
(3.33)
Dién tré sut do tan xa cua phonon
T Y% x°dx
eat (V. T)=B(V 3.34
Prhig I( ) ( )(HD(V)J ,(‘; (ex _1)(1_e—x) ( )

Gid tri ciia B(V) c6 thé duoc suy ra tir biéu thirc dién trd

sut phy thudc ap suat ctia kim loai sét tai nhiét d6 phong [20] 1a

-3.21
pph (V,3OOK)=5, 26)([1, 24—\%} ><1079 (Qm)
0

(3.35)
Pimp (V) 12 dién tr& suét cua tap chat va thira s6 exp(-2W (V,T)) 1a
DWEF ¢6 thé dugc xéc dinh tir mo6 hinh Debye hodc thuc nghiém.
3.3. Tinh s6 va thao luin két qua
3.3.1. Tinh chit nhiét dong ciia hop kim sit
3.3.1.1. Nhiéu loan nhiét trong hgp kim B2-FeAl

Trén Hinh 3.3 chung t6i biéu dién sy phu thudc nhiét do cia
hing s6 mang cua B2-Fe-40 at.%Al trong khoang nhiét d6 0-1300
K.

Anh hudéng cua nhiét do dén cumulant bac hai cia hé FeAl
dugc ching t6i biéu dién trén Hinh 3.4.

Dua trén su khac biét gitra phép do EXAFS va su gidn nd
nhiét
cia mang tinh thé, chung ta c6 thé suy ra thong tin cia MSRD

<Aui> vudng goc voi lién két giira nguyén tir hap thu va tan xa.
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MSRD (A?)

(r)~R, +(Au?)/2R, (3.29)

202 . . . . . . -
L ——
3 Mé hinh ACDM -
# HT-XRD ool S o9
5 5}
o a
F2 9 o00s ,
0
E’z 96 * m‘ 0.03 0 100 200 300
E < T(K)
@ &
2% 0.02
5
20
Tom
0.01
]
288 . . N s . . 0 N g . = 1
o 200 400 600 800 1000 1200 0 200 00 600 800 000 200
Nhigt dé (K} Nhiét a6 (K)

Hinh 3.3. Héng sb mang phu Hinh 3.4. Sy phu thudc nhiét
thudc nhiét 36 cua B2-Fe-40 d06 cua cumulant bac hai cua
at.%Al. B2-Fe-40 at.%Al.

Anh huéng ciia nhi¢t do dén MSRD vuéng goc (Au?) va
MSRD song song (Auj;) ctia hop kim B2-Fe-40 at.%Al dugc chiing
toi biéu dien trén Hinh 3.5.

Su phu thudc nhiét do dén 1300 K cua cumulant bac ba Cs
ctia hop kim FeAl thu dugc tir viéc phét trién ACDM dugc chung t6i
mo ta trén Hinh 3.6.

Ty s6 cumulant C, = % [75] phu thudc nhiét do cua hop

3

kim B2-Fe-40 at.%Al trong tinh todn cua nhém ching t6i dya trén
ACDM duoc biéu dién trén Hinh 3.7.

14
02 12
- 10
0.15
8
%
01 = 6
(&)
4
0.05 I s
e 2
//
=i Q===
0
0 200 400 600 800 1000 1200 0 200 400 600 800 1000 1200
Nhiét 46 (K) Nhiét o (K)
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Hinh 3.5. Sy phu thudc nhiét Hinh 3.6 Sy phu thudc nhiét
cua MSRD song song va vuong géc  d6 ciia cumulant bac ba C; cia
cua FeAl. FeAl.

r
R

08

Ty s6 Cumulant C

0.6

04

200 400 600 800 1,000 1,200
Nhiét dé (K)

Hinh 3.7. Sy phu thudc nhiét d6 cia ty s6 cumulant C, cia FeAl.

3.3.1.2. Tinh chit nhiét dong ciia hop kim hop kim B2-FeCr

Két qua nhiét d6 Debye chuan hoa cua hop kim
Fe_,Cr, (0<y<1) duoc ching i biéu dién trén Hinh 3.8. Trén
Hinh 3.9 ching t6i biéu dién cac dudng cong MSD phu thudc nhiét
d6 cua hop kim FeCr vdi cac ndng do Cr khac nhau.

Su phu thude n("ing dd Cr cua ham MSD cua hop kim FeCr
tai nhiét 46 phong dugc chung t6i biéu dién ¢ Hinh 3.10.

16 v v v 0012

08 —— M0 hinh Debye
— = Dinh ludt Kopp-Neumann
06 @ Tinh toén ab initio
¢ Phé Mossbaver

®  Cuong 30 tia X

04 . .
0 02 04 06 08 1 o

A 100 200 300 400 500 600 700
ng 46 Cr

Nhiét 86 (K)
Hinh 3.8. Sy phu thuéc ndng 40 Hinh 3.9. Su phu thudc nhiét
Cr ctia nhiét do Debye chuén d6 ctia MSD cua hop kim FeCr
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hoa cua hop kim FeCer. v6i cac nong do Cr khac nhau
Trén Hinh 3.11, gi4 tri MSD chuén héa dugc xac dinh bang
phép chia MSD cua hop kim FeCr cho gia tri MSD cua kim loai Fe

trong cung mot phuong phap.

— Ly thuyét 1 ——Ly thuyét
$ Thyc nghiém ¢ Thuc nghiém

MSD <u?> (A?)
MSD chuén héa

0 02 04 06 0.8 1 0 02 04 06 08 1
Néng d6 Cr Ndng d6 Cr

Hinh 3.10. Sy phu thudc ndng d6 Hinh 3.11. Sy phu thudc nong do
Cr cia MSD cua hop kim Fe-Cr.  Cr cia MSD chuan hoa ctia hop
kim FeCr.
3.3.1.3. Tinh chit nhiét dgng ciia hop kim Fe-Si & ap suit cao

a) Tan s va nhiét d9 Debye. Hé s6 Debye-Waller

13 20 40 60 80 100 120 10°

9510 400 a5l

3 .
A 450 Fe-18wt%Si
N\
]

85 \
N % & 3
T N 5005
o 8 W L —
2 Sie £ ol
875 ~ 5500 =
= . © Q25
a > E %
g 7 i 6002 =
& N
[ Sk s

65 M

e 650 2
6 R
=
o
=5 " i 3 : 1 o
o 20 40 60 80 100 120 15 a . " . )
Ap suét (GPa) 0 20 40 60 80 100 120

Ap suét (GPa)
Hinh 3.12. Tan s Debye (duong lién ~ Hinh 3.13. Hé s6 Debye-Waller cia
nét) va nhiét d Debye (duong nét hop kim Fe-18wt%Si dudi anh hudng
dut) ctia hop kim Fe-18wt%Si dudi clia ap suat
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anh hudng cua ap suat

b) Nhiét do nong chay

4000 T T T T T
3500 b
& 3000
L
o
2
G 2500
c
©
kel
@ 2000
L
z .
Mé hinh Debye
1500 ® Asanuma et al. (2009) 1
O Kuwayama and Hirose (2004)
¢ Yang and Secco (1999)
1000 o
0 20 40 60 80 100 120

Ap suét (GPa)

Hinh 3.14. Nhiét d nong chay cia hop kim Fe-
18wt%Si dudi anh hudng cia ap sut.

3.3.2. Tinh chit din dién cia cic hgp kim B2-FeSi va B2-FeNi

3 x10% T T T T T T T 2 «10°
40 GPa
251 =
z £15
ol @
= 4
= &
& =
w 7
=, b 1
® &
= [~
&
=] 05
05
0
1] 10 20 30 40
Néng d6 Si (al.%)
Néng dé Si (at.%)
] 10 Lo _ a0 40 “ 10 20 30 40
Néng d& Ni (at %) NGng db Ni (at.%)

Hinh 3.15. Anh huong ctia nong d9 tap chét dén dién trg sut ciia
cac hop kim FeNi va FeSi.
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5 7685at% Si
.

&,
& % 3.90at% Si

Dién tré sudt FeNi (2m)
Dién tré suit FeSi ((im)

0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
Ap suét (GPa) Ap suét (GPa)

Hinh 3.16. D6 thi su phu thude Hinh 3.17. D6 thi su phu thudc
ap sudt cua dién tr suit cua hop ap sudt cua dién trd suit cua
kim FeNi. hop kim FeSi.

KET LUAN

Céc két qua chinh ma luan an dat dugc 1a

1. Phat trién mé hinh Debye phi diéu hoa dé nghién ciru anh
hudng cia ap suét dén céc dai lugng nhiét dong cua kim loai sat. ba
xay dung duoc biéu thirc giai tich phu thudc vao ap suat cua tan sb
Debye, nhiét do Debye, DWF va nhiét d6 néng chay cua sit. Két qua
tinh s6 cho thy khi ap suat ting s& dan dén su ting nhanh cua tan sb
Debye, nhiét d6 Debye va nhiét d6 nong chay, va sy giam nhanh cia
ham DWF.

2. Phat trién mo hinh Debye phi diéu hoa dé nghién ciru cac
tinh chét nhiét dong cua cac hop kim sit. D thiét 1ap dugc biéu thirc
giai tich cia tan s Debye, nhiét 46 Debye, MSD va DWF cua cac
hop kim sit voi cac ndong do pha tap khac nhau va tai cic 4p suat
khac nhau. Két qua tinh s6 cho mot sé hop kim cdu tric B2 cua sit
nhu Fe-Al, Fe-Si cho thiy su phu hop tét v6i cac gia tri thuc nghiém.

3. Duya trén két qua nghién ctru sy phu thudc ap suat cua
nhiét d6 Debye, ching t6i d& xuit mot cach thuc tiép can 1y thuyét
cho phép xé4c dinh anh hudng cta ap sudt dén hé s dan dién cua kim

loai sdt va hgp kim. Két qua tinh toan so chi ra rang dién tr¢ suat cia
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st va cac hop kim sat (Fe-Ni, Fe-Si) giam nhanh theo ap suét va tién
dén gi tri bdo hoa & 4p suit va nhiét do cao.

Céc két qua tinh s6 dat duoc phu hop t6t véi thuc nghiém
cho thay rang 1y thuyét ma luan an xay dung c6 thé dugc sir dung dé
tién doan dugc céc tinh chat nhiét dong va do dan dién cua st va cac
hop kim st duéi anh hudng cia ap suat. Pay 1a nhiing thong tin vat
Iy quan trong c6 thé gitp ich cho cac nghién ctru vé thanh phan,
dong lyc hoc cling nhu tién hoa cua Trai Dat va cac hanh tinh.
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