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MỞ ĐẦU 

1. Lý do chọn đề tài 

Sắt và hợp kim sắt là các loại vật liệu được sử dụng phổ biến 

lâu đời nhất trên Trái Đất, chiếm khoảng 95% tổng khối lượng kim 

loại sản xuất trên toàn thế giới, mang đến những giá trị to lớn trong 

các ngành xây dựng, công nghiệp hằng hải, giao thông vận tải, y sinh 

cũng như các vật dụng hằng ngày trong đời sống con người. Hợp 

kim sắt có ti m năng lớn trong các  ng dụng công nghiệp như tuabin 

khí, linh kiện động cơ ô tô, lớp ph  bảo vệ cho vật liệu, chế tạo vật 

liệu đa năng, vật liệu chịu nhiệt cao... [30]. 

Ở tầm vĩ mô, các nghiên c u v  địa vật lý đã chỉ ra rằng kim 

loại sắt và các hợp kim c a nó chiếm phần lớn trong tâm lõi Trái đất 

nên các tính chất nhiệt động c a sắt và hợp kim c a nó cung cấp 

những thông tin quan trọng trong nghiên c u thành phần, cấu trúc 

cũng như sự tiến hóa c a lõi Trái Đất và các hành tinh [31] 

Cho đến nay, dù đã có rất nhi u công trình nghiên c u được 

thực hiện, giá trị c a một số đại lượng điện và nhiệt động c a sắt và 

hợp kim ở áp suất cao (như độ dẫn điện, nhiệt độ nóng chảy, hệ số 

Grüneisen,…) vẫn chưa có sự thống nhất, thậm chí là mâu thuẫn 

trong các tính toán lý thuyết, đo đạc thực nghiệm và mô phỏng. Một 

số đại lượng khác c a sắt (như hệ số Debye-Waller, độ dịch chuyển 

trung bình bình phương) vẫn còn ít được chú ý, quan tâm nghiên 

c u.   

Từ những phân tích trên, với mục đích hoàn thiện lý thuyết 

nghiên c u các tính chất dẫn điện và nhiệt động c a sắt và hợp kim 

sắt dưới ảnh hưởng c a nhiệt độ và áp suất cao, chúng tôi lựa chọn 

đ  tài nghiên c u “Nghiên cứu các tính chất dẫn điện và nhiệt 

động của sắt và các hợp kim ở áp suất cao”. 

2. Mục đích, đối tƣợng và phạm vi nghiên cứu 
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Mục đích c a đ  tài là phát triển mô hình lý thuyết Debye để 

nghiên c u ảnh hưởng c a áp suất đến các tính chất nhiệt động và độ 

dẫn điện c a sắt và các hợp kim.  

Đối tượng nghiên c u c a đ  tài là kim loại sắt và hợp kim 

sắt dưới ảnh hưởng áp suất cao. 

Phạm vi nghiên c u: bao gồm tần số Debye, nhiệt độ Debye, 

độ dịch chuyển trung bình bình phương (Mean square displacement 

– MSD), DWF, nhiệt độ nóng chảy, điện trở suất c a sắt và hợp kim. 

3. Phƣơng pháp nghiên cứu 

Để giải quyết bài toán đặt ra, trong luận án này, chúng tôi sử 

dụng phương pháp nhiễu loạn và thống kê lượng tử trong mô hình 

Debye. Thế năng tương tác hiệu dụng được xác định gần đúng bởi 

đóng góp c a các nguyên tử lân cận gần nhất (quả cầu phối vị bậc 1) 

và phi đi u hòa được xem có nguyên nhân từ tương tác phonon-

phonon. 

Để nghiên c u nhiệt độ nóng chảy và độ dẫn điện c a sắt và 

các hợp kim sắt chúng tôi kết hợp mô hình Debye và các định luật 

bán thực nghiệm Lindemann,  Bloch-Grüneisen và quy tắc 

Matthiesen.  

4. Ý nghĩa khoa học và thực tiễn của luận án 

 Luận án đã phát triển và mở rộng phương pháp tính toán lý 

thuyết dựa trên mô hình Debye và các định luật bán thực nghiệm cho 

phép kiểm nghiệm cũng như tiên đoán được các tính chất nhiệt động 

và dẫn điện c a sắt và các hợp kim c a sắt dưới ảnh hưởng c a áp 

suất. Những kết quả này có thể được sử dụng để nghiên c u tính chất 

động lực, sự vận động, từ trường và thành phần c a Trái đất cũng 

như các hành tinh. Đồng thời những kết quả tính toán số góp phần bổ 

sung vào cơ sở dữ liệu c a tính chất vật lý c a vật liệu ở áp suất cao, 

góp phần kiểm ch ng các lý thuyết cũng như các phép đo thực 

nghiệm tương lai 
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5. Những đóng góp mới của luận án 

Phát triển mô hình Debye phi đi u hoà để xây dựng được 

biểu th c giải tích phụ thuộc vào áp suất c a tần số Debye, nhiệt độ 

Debye, DWF và nhiệt độ nóng chảy c a sắt. 

Phát triển mô hình Debye phi đi u hoà để thiết lập được biểu 

th c giải tích c a tần số Debye, nhiệt độ Debye, Độ dịch chuyển 

trung bình bình phương (Mean square displacement - MSD) và DWF 

c a các hợp kim sắt với các nồng độ pha tạp khác nhau và tại các áp 

suất khác nhau. 

Đ  xuất một cách th c tiếp cận lý thuyết cho phép xác định 

ảnh hưởng c a áp suất đến hệ số dẫn điện c a kim loại sắt và hợp 

kim. 

Các tính toán số được thực hiện đối với kim loại Fe và các 

hợp kim c a sắt là FeAl, FeCr, FeSi, FeNi. Các kết quả tính số được 

so sánh với các dữ liệu thực nghiệm cũng như một số tính toán lý 

thuyết khác. 

6. Cấu trúc của luận án 

Ngoài phần Mở đầu, Kết luận, Tài liệu tham khảo và Phụ 

lục, luận án bao gồm 3 chương: 

 Chương 1: Cơ sở lý thuyết và phương pháp nghiên c u 

Chương 2: Tính chất nhiệt động và dẫn điện c a kim loại sắt 

dưới áp suất 

Chương 3: Tính chất nhiệt động và dẫn điện c a các hợp kim 

sắt dưới áp suất  

 

CHƢƠNG 1: CƠ SỞ LÝ THUYẾT VÀ PHƢƠNG PHÁP 

NGHIÊN CỨU 

1.1. Tổng quan tính chất nhiệt động và dẫn điện của sắt và hợp 

kim 
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1.1.1. Các tính chất vật lý cơ bản của sắt và hợp kim sắt 

Sắt (Fe) là kim loại có số nguyên tử bằng 26 và thuộc lớp 

kim loại chuyển tiếp đầu tiên. Kim loại sắt thuộc nhóm 8 c a bảng 

tuần hoàn các nguyên tố hóa học. Cấu hình điện tử c a sắt có dạng 

[Ar] 3d
6 
4s

2. Sắt và các hợp kim là các thành phần ch  yếu cấu thành 

lớp vỏ ngoài c a lõi Trái Đất. Kim loại sắt và hợp kim sắt kết hợp 

được nhi u ưu điểm như giá thành thấp, chịu lực, chịu nhiệt, độ b n 

tương đối cao, có sự kết hợp giữa các ưu điểm trọng lượng nh , hoạt 

động oxi hóa ở nhiệt độ cao và khả năng chống ăn mòn tốt [41]. 

Kim loại sắt có nhi u dạng cấu trúc tinh thể khác nhau với 

giản đồ pha khá ph c tạp (Hình 1.1) [10, 39].  

 

Hình 1.1: Giản đồ pha c a kim loại sắt [10]. 

Người ta ghi nhận nó có ít nhất 4 dạng thù hình là Fe   

với cấu trúc lập phương tâm khối (Body-centered cubic - BCC), 

Fe   với cấu trúc lập phương tâm diện (Face-centered cubic - 

FCC), Fe   với cấu trúc lục giác xếp chặt (Hexagonal close 

packed - HCP), Fe   có cấu trúc lập phương tâm khối ở nhiệt độ 

cao [33]. Nhi u thí nghiệm vẫn còn gây tranh cãi v  sự tồn tại b n 

vững c a pha β ở nhiệt độ và áp suất cao [35]. 

1.1.2. Tính chất nhiệt động  
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Để xác định hệ số Grüneisen c a kim loại sắt dưới ảnh 

hưởng c a áp suất, các tác giả đã sử dụng nhi u phương pháp thực 

nghiệm khác nhau [7], [37], [38], [39]. Tuy vậy, cho đến nay, các kết 

quả thu được cho hệ số Grüneisen ở áp suất cao vẫn còn chưa thống 

nhất trong cộng đồng nghiên c u [37]. 

Đối với bài toán xác định hệ số Debye-Waller c a sắt và các 

hợp kim sắt ở áp suất cao, cho đến nay chỉ mới có nhóm Y. Ping và 

các cộng sự đã có nghiên c u đầu tiên đăng trên tạp chí Physical 

Review Letters năm 2013 [40].  

V  bài toán nóng chảy, ở áp suất không, nhiệt độ nóng chảy 

c a sắt tinh khiết được ghi nhận là 1811 K. Tại áp suất cao, nhiệt độ 

nóng chảy c a sắt tăng nhanh. Đường cong nóng chảy c a sắt trong 

vùng rộng c a áp suất đã được xác định bằng nhi u phương pháp 

[14, 16, 18], [41]- [50], tuy nhiên, kết quả thu được có sự khác biệt 

rõ rệt giữa các nghiên c u.  

1.1.3. Tính chất dẫn điện  

Sắt và hợp kim c a sắt là những vật liệu có tính dẫn điện tốt. 

Dựa trên các bằng ch ng vũ trụ, địa hóa học và địa vật lý, các nhà 

nghiên c u cho rằng, một số nguyên tố nh  như H, C, S, Ni, O và Si 

đã kết hợp với sắt để tạo thành hợp kim sắt trong lõi Trái Đất [57]. 

Nhi u công trình đã được thực hiện để nghiên c u ảnh hưởng c a 

các nguyên tố nh  như niken [27], silicon [20], [28] đến điện trở suất 

c a hợp kim sắt ở áp suất cao nhưng giá trị độ dẫn điện c a sắt và 

các hợp kim trên n n sắt ở đi u kiện áp suất cao vẫn còn nhi u tranh 

cãi. 

1.2. Phƣơng pháp nghiên cứu tính chất nhiệt động của sắt và hợp 

kim 

1.2.1. Lý thuyết chung của mô hình Debye  
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Mô hình Debye [68] giả thiết trong vật rắn có N nguyên tử 

dao động với tần số biến thiên từ 0 đến giá trị cực đại D  (tần số 

Debye). Biểu th c tán sắc có dạng tuyến tính Dv k  .  

Trong biểu th c xác suất dịch chuyển trạng thái từ trạng thái 

đầu q  đến trạng thái cuối q'  có một thừa số quan trọng đóng góp 

vào yếu tố ma trận là  [69]: 

  2 2 222 1 . exp . exp . .W

q q q
q

q q

e K U K U K U
   

        
   
 

      (1.7) 

Thừa số (1.7) được gọi là hệ số Debye-Waller (Debye-

Waller Factor - DWF) [70].  

Độ dịch chuyển trung bình bình phương c a nguyên tử 

(Mean square displacement - MSD) 2u  ảnh hưởng mạnh đến biên 

độ c a XRD, nhiễu xạ nơtron hay quang phổ Mössbauer thông qua 

thừa số 

     2 2exp 2 expW K u   .                    (1.13)  

1.2.2. Mô hình Debye tƣơng quan phi điều hòa  

Phổ EXAFS phi đi u hòa cung cấp thông tin v  cấu trúc và 

nhiễu loạn nhiệt c a các chất rắn thông qua việc khai triển gần đúng 

các mômen c a độ dịch chuyển nguyên tử được gọi là các cumulant 

EXAFS [71] 

   2

0

0

2
exp 2 , 1,2,3,...

!

n

niqr

n

iq
e iqr n

n






 
   

  
            

(1.15) 
 n

  là các cumulant bậc n.  

Thế năng hiệu dụng c a hệ có dạng [75]  

    2 3 4

ij 3 4

1ˆ ˆ ...
2

eff AB eff

j i i

V x x xR R k x k x k x
M


 



 
      

 
  (1.17) 

Biểu th c tán sắc (hay là tần số dao động phonon) có dạng: 
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  2 sin ,
2

eff h
k qa

q
M


 

  
 

            (1.18) 

Tần số Debye D  và nhiệt độ Debye D  tương  ng như sau 

 2
eff

D

k

M
  , D

D

Bk


  .            (1.19) 

 Ba cumulant phổ EXAFS đầu tiên c a chất rắn trong ACDM 

đã được suy ra xây dựng và có dạng sau [72] 

       
   

 

 

/

1 3
0 2

0

13

2 1

ha

h

eff

z qa k
x r r q dq

k z q



 



   

 ,           (1.20) 

       
   

 

 

/

2 2

0

11
,

2 1

ha

h

eff

z qa
x q dq

k z q



 



  

             (1.21)

   

1
/2 2

3 3 2 3
1 1 2 22 3

0 /

3
3 , ,

4

h h

h

q
a a

h

eff a

a k
x x x dq F q q dq

k














          (1.22) 

1.2.3. Định luật nóng chảy Lindemann 

F.A. Lindemann xây dựng đi u kiện nóng chảy như sau: Quá 

trình nóng chảy c a vật liệu sẽ bắt đầu diễn ra khi tỉ số giữa căn bậc 

hai c a độ dịch chuyển trung bình bình phương 2u  và khoảng cách 

lân cận gần nhất giữa các nguyên tử  ,a P T  tiến đến một giá trị tới 

hạn (hay giá trị ngưỡng) [77]. Giá trị    2, ,P T u a P T   

được gọi là tỉ số Lindemann v  nóng chảy.  

1.3. Phƣơng pháp nghiên cứu tính chất dẫn điện của sắt và hợp 

kim   

1.3.1. Định luật Bloch–Grüneisen  

Biểu th c c a định luật Bloch–Grüneisen có dạng 

               0 el phT T                                                 

(1.28) 
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           
  

/

0 1 1

D
n T n

el ph x x
D

T x
T B dx

e e






 

 
  

  
                     (1.29) 

1.3.2. Quy tắc Matthiessen 

            0, ic T c T                             (1.32) 

Trên thực tế, quy tắc Matthiessen có thể bị vi phạm ở một 

m c độ  ,c T  nhất định. Những sai lệch này thường là nhỏ so với 

   0 , ic T  .  

           0, ,ic T c T c T                  (1.33) 

 

CHƢƠNG 2: TÍNH CHẤT NHIỆT ĐỘNG VÀ DẪN ĐIỆN CỦA 

SẮT Ở ÁP SUẤT CAO 

2.1. Các tính chất nhiệt động của sắt  

2.1.1. Hệ số Grüneisen 

Đ  xuất c a Burakovsky và cộng sự [89] 

1 3

1 2

1

2

s

G       .                           (2.3) 

2.1.2. Các cumulant phổ EXAFS. Tần số và nhiệt độ Debye 

Trong ACDM, cumulant bậc 1 (hay sự giãn nở mạng) và 

cumulant bậc hai (hay hệ số DWF) phổ EXAFS xác định bởi  [72]:  

 
 

 
2

0

1

2 1

ha

h

eff

Z qa
q dq

k Z q



 



 

 , 
 1 233

eff

k

k
               

(2.4) 

   
1/3 1/3

0 0 0h h ha a V V a   .                  (2.5) 

Hệ số Grüneisen được định nghĩa trong mô hình Debye  

   
ln

ln

D
G

V





 


               (2.6) 

Kết hợp phương trình (2.3) và (2.6) và thực hiện lấy tích 

phân  

                1/2 1/3 2
0 1exp 3 1 1 ,s

D D
s


        

     
 

          (2.9) 
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          1/2 1/3 2
0 1exp 3 1 1 ,s

D D
s


        

     
 

           (2.10) 

   0 1 1/3 2
1

2
exp 6 1 1 ,s

eff effk k
s


     

     
 

              

(2.12) 

Biểu th c tường minh c a các cumulant bậc 1 và bậc 2 phổ EXAFS 

   

 

2

1/2 1/3 2
0 13 exp 3 1 1

2 2 2 2
2 2 coth coth

2 2 2

2 2 1
2 2 coth coth

2 2

s

DM
s

A A

A
A




    


 
    
 

    
           
  
    

  
  

         (2.22) 

Với  

   1/2 1/30 2
1exp 3 1 1

2

eff sD

B

k
A

M k T s

 
      

      
 

. 

Từ đó chúng tôi rút ra biểu th c c a cumulant bậc 1  

   
   

 

1 3

2 3 3/2 1/3 2
0 1

4
,

3
. exp 9 1 1

2 2 2 2
2 2 coth coth

2 2 2

2 2 1
2 2 coth coth

2 2

s

D

k
P T

M
s

A A

A
A




    

 
 
    
 

    
           
  
    

  
  

       

(2.23) 

2.1.3. Nhiệt độ nóng chảy  
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Đi u kiện nóng chảy Lindemann đã được nhóm c a Wang và 

cộng sự [93] chỉ ra là tương đương  với  

                     
2/3 2. .m DT constV  .                                    (2.24) 

Kết hợp biểu th c c a hệ số Grüneisen chúng tôi thu được  

   1/3 1/3 2
0 1

2
exp 6 1 1 s

mT T
s


     

    
 

           (2.28) 

2.1.4. Phƣơng trình trạng thái Vinet 

Để xác định được ảnh hưởng c a áp suất đến các đại lượng 

nhiệt động chúng tôi sử dụng Vinet EOS [94] 

    2/3 1/3 ' 1/3

0 0

3
3 1 exp 1 1 .

2
P K K    
    

 
           (2.40) 

2.2. Tính chất dẫn điện  

Biểu th c tổng quát c a định luật Bloch-Grüneisen  

 
    

 /

0

( , ) (0)
1 1

D
n V T n

BG x x
D

T x
V T B V dx

V e e



 
 

 
   

   
 .    (2.41) 

Thực nghiệm cho thấy, khi tăng áp suất đến một giá trị nào 

đó thì điện trở suất c a kim loại và hợp kim tiến đến một giá trị bão 

hòa sat . Vì vậy chúng tôi sử dụng mô hình bão hòa điện trở được 

Wiesmann và cộng sự [97] đ  xuất có dạng c a mô hình điện trở 

Shunt  

    
1 1 1

( , ) ( , )tot BG satV T V T  
                                (2.42) 

trong đó theo Gomi và cộng sự ( )sat V  c a sắt có dạng [20]:  

    1/3 6( ) 1,68 10sat V m      ,                    (2.43) 

2.3. Tính số và thảo luận kết quả 

2.3.1. Tính chất nhiệt động  

2.3.1.1. Hệ số Grüneisen  
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Hình 2.1. Sự phụ thuộc áp suất c a hệ số Grüneisen 

c a kim loại sắt. 

Kết quả làm khớp phương trình (2.3) với dữ liệu thực 

nghiệm G  c a sắt trong gần đúng bình phương tối thiểu hệ số 

Grüneisen và phép đo thực nghiệm [7] được chúng tôi biểu diễn trên 

Hình 2.1.  

2.3.1.2. Tần số và nhiệt độ Debye  

a) Tại áp suất P = 0 

Trước tiên, chúng tôi xác định giá trị c a tần số và nhiệt độ 

Debye c a ε-Fe bằng mô hình ACDM.  

    2 8 8
2 4 4

eff

x x x
V x V x V V V

     
         

     
.           (2.44) 

Qua các biến đổi toán học chúng tôi thu được  

0 2 0 3 0 4

3 4 0

3 133
5 , , .

4 192
effk D k D k D                 (2.37) 

0 2

0
0 0

5
2 2 , .

eff D
D D

B

k D

M M k


      (2.38)  

b) Tại áp suất P ≠ 0 

Trên Hình 2.2, chúng tôi biểu diễn đồ thị sự phụ thuộc áp 

suất c a tần số và nhiệt độ Debye c a kim loại sắt đến áp suất 350 

GPa. 
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Hình 2.2. Sự phụ thuộc áp suất c a nhiệt độ và tần số Debye c a sắt 

hcp (đường li n nét). 

2.3.1.3. Hệ số Debye-Waller 

a) Tại áp suất P = 0 

Trong phần này, chúng tôi áp dụng mô hình ACDM để khảo 

sát hệ số Debye-Waller c a α-Fe dưới ảnh hưởng c a nhiệt độ.  

    2 6 6
2 6 6

eff

x x x
V x V x V V V

     
          

     
.           (2.53) 

Chúng tôi thu được  

0 2 0 3 0 4

3 4 0

11 3 1715
, , .

3 4 2592
effk D k D k D                 (2.55) 

Trên Hình 2.3 chúng tôi biểu diễn sự phụ thuộc nhiệt độ c a 

hệ số DWF đến nhiệt độ 1200 K. 

b) Tại áp suất P ≠ 0 

Sự phụ thuộc áp suất đến 350 GPa c a cumulant bậc hai phổ 

EXAFS c a ε-sắt ở nhiệt độ phòng được chúng tôi biểu diễn trên 

Hình 2.4.  
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Hình 2.3: Sự phụ thuộc nhiệt độ c a 

hệ số Debye–Waler phổ EXAFS 

c a α-Fe 

Hình 2.4: Sự phụ thuộc áp suất 

c a hệ số Debye–Waler phổ 

EXAFS c a sắt 

2.3.1.4. Nhiệt độ nóng chảy 

 

 

 

Hình 2.5. Đường cong nóng chảy Tm c a ε-Fe đến áp suất 350 

GPa (đường li n nét dưới) 

Trên Hình 2.5 chúng tôi biểu diễn đường cong nóng 

chảy c a ε-Fe đến áp suất 350 GPa – tương  ng với áp suất tại 

lõi trong c a Trái đất.  

 

2.3.2. Tính chất dẫn điện của sắt dƣới áp suất 

Trên Hình 2.6, chúng tôi biểu thị đường cong phụ thuộc áp 

suất c a điện trở suất kim loại sắt ở nhiệt độ phòng. Trên Hình 2.7, 

chúng tôi khảo sát điện trở suất c a sắt tại áp suất 212 GPa ở các 

nhiệt độ khác nhau. 

  

Hình 2.6: Sự phụ thuộc áp suất Hình 2.7: Điện trở suất c a sắt ở 
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c a điện trở suất c a sắt ở pha ε áp suất 212 GPa.  

 

CHƢƠNG 3: TÍNH CHẤT NHIỆT ĐỘNG VÀ DẪN ĐIỆN CỦA 

HỢP KIM SẮT Ở ÁP SUẤT CAO 

3.1. Tính chất nhiệt động của hợp kim sắt ở áp suất cao 

3.1.1. Nhiễu loạn nhiệt của hợp kim sắt ở áp suất P = 0 

Trong phần này, chúng tôi nghiên c u hiện tượng nhiễu loạn 

nhiệt trong hợp kim sắt FeX có cấu trúc B2 (dạng CsCl) ở áp suất P 

= 0. Giả thiết rằng, thế năng tương tác  V r  giữa các nguyên tử có 

thể được mô tả bởi thế tương tác cặp Morse có dạng  

    

      0 0 0

2 2 3 3 4 4

0 0

exp 2 2exp

7
1 ... , ,

12

V r D r r r r

D x x x x r r

 

  

          

 
       

 

              (3.1) 

3.1.1.1. Thế tƣơng tác hiệu dụng của tinh thể BCC 

Trước hết, chúng tôi xét tinh thể kim loại tinh khiết có cấu 

trúc BCC. 

       2 6 6 .
2 6 6eff

x x x
V x V x V V V

     
          

     
             (3.2) 

 Từ đó, ta thu được  

     2 3 4

0 3 0 4 0

11 3 1715
, , ,

3 4 2592
effk D k D k D                      

(3.4) 

2

011
2 2 ; .

3

eff D
D D

B

k D

M M k

 
     

3.1.1.2. Phát triển ACDM cho hợp kim sắt 

Trong luận án này, chúng tôi nghiên c u nhiễu loạn nhiệt 

trong hợp kim FeX giàu sắt có cấu trúc B2.  

             2 FeX Fe

eff X eff Fe X effV C V C C V   ,              (3.5) 
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Nhiễu loạn nhiệt c a các nguyên tử trong hợp kim có thể 

được mô tả bằng các cumulant phổ EXAFS [71] 

     

 
 

 

 

/

1 3 3

2

0

2 13

2 12

haFeX Fe

X Fe Xh

FeX Fe

X eff Fe X eff

C k C C k z qa
q dq

z qC k C C k

  


   




 


(3.18) 

 

 
 

 

 

/

2

0

11
,

2 2 1

ha

h

FeX Fe

X eff Fe X eff

z qa
q dq

C k C C k z q


 

  


 


    (3.19)

   

 
 

1
/2 2

3 3 3

1 1 2 232

0 /

23
,

4 2

h h

h

q
a aFeX Fe

X Fe Xh

FeX Fe
aFe eff Fe X eff

C k C C ka
dq F q q dq

C k C C k





 


   
 










                 (3.20) 

3.1.2. Tính chất nhiệt động của hợp kim sắt ở áp suất cao 

Sự phụ thuộc thể tích c a hệ số Grüneisen, tần số Debye, 

nhiệt độ Debye và hằng số lực hiệu dụng c a hợp kim sắt có thể 

được xác định theo hàm c a hệ số nén η tương  ng như sau  

1 3

1 2

1

2

s

G                    (3.21) 

     1/2 1/3 2
0 1exp 3 1 1s

D D
s


        

     
 

,   (3.22) 

     1/2 1/3 2
0 1exp 3 1 1s

D D
s


        

     
 

,       (3.23) 

   0 1 1/3 2
1

2
exp 6 1 1 ,s

eff effk k
s


     

     
 

           (3.24) 

Từ các biểu th c trên, chúng tôi suy ra 
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  

 

2

6 2

2 2 2 2
2 2 coth coth

2 2 2

2 2 1
2 2 coth coth

2 2

FeX Fe

X eff Fe X effM C k C C k

B B

B
B


 

    
           
  
    

  
  



 (3.28) 

với 
 2 FeX Fe

X eff Fe X effC k C C k
B

M

 
  . 

Và cumulant bậc 1 là 

    
 

  

 

3 31
3 2

2

6 2

2 2 2 2
2 2 coth coth

2 2 2

2 2 1
2 2 coth coth

2 2

FeB Fe

X Fe X

FeX Fe

X eff Fe X eff

FeX Fe

X eff Fe X eff

C k C C k

C k C C k

M C k C C k

B B

B
B

 
 

 

 
 

    
           

  
        



(3.29) 

Đối với nhiệt độ nóng chảy, biểu th c nhiệt độ nóng chảy mT   

                    1/3 1/3 2
0 1

2
exp 6 1 1 s

mT T
s


     

    
 

                 

(3.30) 

3.2. Tính chất dẫn điện của hợp kim sắt ở áp suất cao 

Quy tắc Matthiessen xác định ảnh hưởng c a nồng độ tạp 

chất lên điện trở suất c a hợp kim loãng  

      , ,tot ph i i

i

V T V T V      .            (3.31)       

Đ  xuất c a Côte và Meisel [20, 28], [111]. 
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 
 

 
      ,

,
, 1 , exp 2 ,

tot

tot ph ideal imp

sat

V T
V T V T V W V T

V


  



 
     
 

    (3.32) 

Theo Gomi và cộng sự [20]  

     
1/3

1 3 -6 1 3

0 0

0

. 1,68  10 .  msat sat sat

V
V V V

V
    

 
     

 
 

    (3.33) 

Điện trở suất do tán xạ c a phonon  

       
    

 5
5

,

0

,
1 1

D V

ph ideal x x
D

T x dx
V T B V

V e e




 

 
      

            (3.34) 

Giá trị c a  B V  có thể được suy ra từ biểu th c điện trở 

suất phụ thuộc áp suất c a kim loại sắt tại nhiệt độ phòng [20] là 

        
3.21

9

0

,300K 5,26 1,24 10 Ωmph

V
V

V




 
    

 
              

(3.35) 

 imp V  là điện trở suất c a tạp chất và thừa số   exp 2 ,W V T  là 

DWF có thể được xác định từ mô hình Debye hoặc thực nghiệm.  

3.3. Tính số và thảo luận kết quả 

3.3.1.  Tính chất nhiệt động của hợp kim sắt 

3.3.1.1.  Nhiễu loạn nhiệt trong hợp kim B2-FeAl  

Trên Hình 3.3 chúng tôi biểu diễn sự phụ thuộc nhiệt độ c a 

hằng số mạng c a B2-Fe-40 at.%Al trong khoảng nhiệt độ 0–1300 

K.  

Ảnh hưởng c a nhiệt độ đến cumulant bậc hai c a hệ FeAl 

được chúng tôi biểu diễn trên Hình 3.4.  

Dựa trên sự khác biệt giữa phép đo EXAFS và sự giãn nở 

nhiệt 

c a mạng tinh thể, chúng ta có thể suy ra thông tin c a MSRD 
2u  vuông góc với liên kết giữa nguyên tử hấp thụ và tán xạ.  
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2 / 2c cr R u R                            (3.29) 

 

 
 

 

Hình 3.3. Hằng số mạng phụ 

thuộc nhiệt độ c a B2-Fe-40 

at.%Al.  

Hình 3.4. Sự phụ thuộc nhiệt 

độ c a cumulant bậc hai c a 

B2-Fe-40 at.%Al.  

 

Ảnh hưởng c a nhiệt độ đến MSRD vuông góc 2u  và 

MSRD song song 2

/ /u  c a hợp kim B2-Fe-40 at.%Al được chúng 

tôi biểu diễn trên Hình 3.5.  

Sự phụ thuộc nhiệt độ đến 1300 K c a cumulant bậc ba C3 

c a hợp kim FeAl thu được từ việc phát triển ACDM được chúng tôi 

mô tả trên Hình 3.6.  

Tỷ số cumulant 1 2

3

r

C C
C

C
  [75] phụ thuộc nhiệt độ c a hợp 

kim B2-Fe-40 at.%Al trong tính toán c a nhóm chúng tôi dựa trên 

ACDM được biểu diễn trên Hình 3.7.  
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Hình 3.5. Sự phụ thuộc nhiệt độ 

c a MSRD song song và vuông góc 

c a FeAl. 

Hình 3.6 Sự phụ thuộc nhiệt 

độ c a cumulant bậc ba C3 c a 

FeAl. 

 

 

Hình 3.7. Sự phụ thuộc nhiệt độ c a tỷ số cumulant Cr c a FeAl. 

3.3.1.2.  Tính chất nhiệt động của hợp kim hợp kim B2-FeCr 

Kết quả nhiệt độ Debye chuẩn hóa c a hợp kim 

 1 0 1y yFe Cr y    được chúng tôi biểu diễn trên Hình 3.8. Trên 

Hình 3.9 chúng tôi biểu diễn các đường cong MSD phụ thuộc nhiệt 

độ c a hợp kim FeCr với các nồng độ Cr khác nhau. 

Sự phụ thuộc nồng độ Cr c a hàm MSD c a hợp kim FeCr 

tại nhiệt độ phòng được chúng tôi biểu diễn ở Hình 3.10.  

  

Hình 3.8. Sự phụ thuộc nồng độ 

Cr c a nhiệt độ Debye chuẩn 

Hình 3.9. Sự phụ thuộc nhiệt 

độ c a MSD c a hợp kim FeCr 
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hóa c a hợp kim FeCr.  với các nồng độ Cr khác nhau 

Trên Hình 3.11, giá trị MSD chuẩn hóa được xác định bằng 

phép chia MSD c a hợp kim FeCr cho giá trị MSD c a kim loại Fe 

trong cùng một phương pháp.  

 

  

Hình 3.10. Sự phụ thuộc nồng độ 

Cr c a MSD c a hợp kim Fe-Cr.  

Hình 3.11. Sự phụ thuộc nồng độ 

Cr c a MSD chuẩn hóa c a hợp 

kim FeCr. 

3.3.1.3.  Tính chất nhiệt động của hợp kim Fe-Si ở áp suất cao 

a) Tần số và nhiệt độ Debye. Hệ số Debye-Waller 

 
 

Hình 3.12. Tần số Debye (đường li n 

nét) và nhiệt độ Debye (đường nét 

đ t) c a hợp kim Fe-18wt%Si dưới 

Hình 3.13. Hệ số Debye-Waller c a 

hợp kim Fe-18wt%Si dưới ảnh hưởng 

c a áp suất 
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ảnh hưởng c a áp suất 

b) Nhiệt độ nóng chảy 

 

Hình 3.14. Nhiệt độ nóng chảy c a hợp kim Fe-

18wt%Si dưới ảnh hưởng c a áp suất. 

 

 

3.3.2.  Tính chất dẫn điện của các hợp kim B2-FeSi và B2-FeNi 

 
    

  

Hình 3.15. Ảnh hưởng c a nồng độ tạp chất đến điện trở suất c a 

các hợp kim FeNi và FeSi.  
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Hình 3.16. Đồ thị sự phụ thuộc 

áp suất c a điện trở suất c a hợp 

kim FeNi.  

Hình 3.17. Đồ thị sự phụ thuộc 

áp suất c a điện trở suất c a 

hợp kim FeSi.  

 

KẾT LUẬN 

Các kết quả chính mà luận án đạt được là 

1. Phát triển mô hình Debye phi đi u hoà để nghiên c u ảnh 

hưởng c a áp suất đến các đại lượng nhiệt động c a kim loại sắt. Đã 

xây dựng được biểu th c giải tích phụ thuộc vào áp suất c a tần số 

Debye, nhiệt độ Debye, DWF và nhiệt độ nóng chảy c a sắt. Kết quả 

tính số cho thấy khi áp suất tăng sẽ dẫn đến sự tăng nhanh c a tần số 

Debye, nhiệt độ Debye và nhiệt độ nóng chảy, và sự giảm nhanh c a 

hàm DWF. 

2. Phát triển mô hình Debye phi đi u hoà để nghiên c u các 

tính chất nhiệt động c a các hợp kim sắt. Đã thiết lập được biểu th c 

giải tích c a tần số Debye, nhiệt độ Debye, MSD và DWF c a các 

hợp kim sắt với các nồng độ pha tạp khác nhau và tại các áp suất 

khác nhau. Kết quả tính số cho một số hợp kim cấu trúc B2 c a sắt 

như Fe-Al, Fe-Si cho thấy sự phù hợp tốt với các giá trị thực nghiệm. 

3. Dựa trên kết quả nghiên c u sự phụ thuộc áp suất c a 

nhiệt độ Debye, chúng tôi đ  xuất một cách th c tiếp cận lý thuyết 

cho phép xác định ảnh hưởng c a áp suất đến hệ số dẫn điện c a kim 

loại sắt và hợp kim. Kết quả tính toán số chỉ ra rằng điện trở suất c a 
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sắt và các hợp kim sắt (Fe-Ni, Fe-Si) giảm nhanh theo áp suất và tiến 

đến giá trị bão hòa ở áp suất và nhiệt độ cao. 

Các kết quả tính số đạt được phù hợp tốt với thực nghiệm 

cho thấy rằng lý thuyết mà luận án xây dựng có thể được sử dụng để 

tiên đoán được các tính chất nhiệt động và độ dẫn điện c a sắt và các 

hợp kim sắt dưới ảnh hưởng c a áp suất. Đây là những thông tin vật 

lý quan trọng có thể giúp ích cho các nghiên c u v  thành phần, 

động lực học cũng như tiến hoá c a Trái Đất và các hành tinh.  
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