TRICH YEU LUAN AN TIEN Si

Tén tac gia: LE HONG VIET

Tén ludn an: Nghién ctru tinh chat nhiét dong cua hop kim xen k& nhi
nguyén va tam nguyén c6 khuyét tit voi cac cau trac 1ap phuong tim dién va lap
phuong tim khdi.

Nganh Kkhoa hoc ctia ludn an: Vit li

Chuyén nganh: Vatli Iy thuyét va Vat li toan M3 s6: 944 01 03

Tén don vi dao tao Sau dai hoc: Truong Pai hoc Su pham Ha Noi 2.

1. Muc dich va ddi twong nghién ciru ciia ludn 4n

Ap dung phuong phap théng ké mémen (SMM) dé nghién ciru cac tinh chat
nhiét dong, nong chay va chuyén pha cau trac cta cac hop kim xen k& nhi nguyén
va hop kim xen k& tam nguyén c6 khuyét tat voi ciu tric 14p phuong tinh dén anh
hudng ctia nhiét do, 4p suat, ndng do nguyén tir thay thé, nong do nguyén tir xen ké
va ndng d6 nut Khuyét can bang.

Péi twong nghién ciru 1a cac tinh chat nhiét dong nong chay va chuyén pha
ciu tric cua cac hop kim xen k& TaSi, WSi, FeC, AuSi, PtSi, FeCrSi, VWS,
AuCusSi va PtCusSi.

Pham vi nghién ctru trong cac khoang nhiét do, ap suét, ndong do nguyeén tir
thay thé, ndng d6 nguyén tir xen k& va ndng do nut khuyét can bang twong Gng voi
thuc nghiém.

2. Cac phuong phap nghién ctru da sir dung

Luan an sit dung phuong phap nghién ciru 1a SMM. Ngoai ra, trong tinh s6
cac két qua giai tich thu duoc ching t6i sir dung phan mém Maple va cac phuong
phap gan ding nhu phép lip gan dung.

3. Cac két qua chinh va két luin
3.1. Cdc két qud chinh

Xay dung biéu thuc giai tich cho cac dai luong nhiét dong, nhiét do nong

chay va nhiét d6 chuyén pha cau trac ctia cac hop kim xen k& AC va ABC co

khuyét tat voi cac cdu tric FCC va BCC bang SMM.



Tir cac két qua giai tich thu duoc, ap dung tinh sb dbi véi cac dai lugng nhiét
dong, nhi¢t d§ nong chay va nhiét do chuyén pha cAu trac ctia mot sb kim loai, hop
kim xen k& AC va ABC c6 khuyét tat véi cac cdu trac FCC va BCC. Két qua tinh
sO d6i voi vat liéu hop kim xen k& dugc so sanh véi thuc nghiém va cac két qua tinh
toan bang cac phuong phap 1y thuyét khac.

Két qua tinh s6 cia mot s6 dai lugng nhiét dong, nhiét dd néng chay va nhiét
d6 chuyén pha ciu trac dudi tic dung cua ap suit cao, ndong do thanh phan va ndng
d6 nat khuyét can bang c6 thé du doan, dinh huéng cac thi nghiém trong tuong lai
ddng thoi gop phan bd sung va hoan thién 1y thuyét vé nat khuyét can bang va hop
kim xen k& c6 céu tric 1ap phuong.

3.2. Két lugn

Luan 4n sir dung SMM dé nghién ctru cac tinh chat nhiét dong, nong chay va
chuyén pha céu tric cta cac hop kim xen k& AC va ABC c6 khuyét tat vdi ciu tric
1ap phuong & ap suat khong va dudi tac dung ciia 4p suat. Luan an da dat duoc két
qua chinh nhu sau:

1. Trén co s md hinh hop kim xen k& AC va ABC li tudng véi ciu trac 1ap
phuong rat ra cac biéu thirc giai tich tong quat do doi cua hat khoi nut mang,
khoang 1an can gan nhét trung binh giita hai nguyén tir, nong do nat khuyét can
bing, nang lugong tu do Helmholtz, cac dai lugng nhiét dong, nhiét do bén viing
tuyét déi trang thai hop kim, nhi¢t dd nong chay cua hop kim, nhiét do chuyén pha
cau tric phu thudc vao nhiét do, 4p suat, nong d6 nguyén tir thay thé, néng do
nguyén tir xen k& va néng do nut khuyét can bang cua hop kim xen k& AC va ABC
c6 khuyét tat voi cdu trac 1ap phuong. Ly thuyét nhiét dong, nong chay va chuyén
pha cau tric cta kim loai A, hop kim xen k& AC va hop kim thay thé AB c6 khuyét
tat 1a cac truong hop gidi han cia 1y thuyét nhiét dong, nong chay, chuyén pha cu
trac cua hop kim xen k& ABC c6 khuyét tat twong tmg khi ndng do nguyén tir xen
k& va ndng d6 nguyén tir thay thé bang khong, khi ndng do nguyén tir thay thé bang
khong va khi nong d6 nguy@n tir xen k& bang khong.

2. Ap dung tinh sé va thao ludn cac két qua Iy thuyét thu duoc cho mét sb
dai luong nhiét dong cua AuSi, PtSi, AuCuSi, PtCuSi, FeCrSi, VWS, nhiét do
néng chay cua TaSi, WSi, ~FeC va nhi¢t do chuyén pha BCC - FCC cua Fe voi thé

cip Mie-Lennard-Jones n-m phu thudc vio nhiét do, ap suat, ndng do nguyén tir xen



k&, nong do nguyén tir thay thé va ndng do nat khuyét can bang. Cac két qua thu
dugc bang SMM phu hop t6t voi cac tinh toan khac dung ab initio, dinh luat
Lindemann, MD va sd liéu thuc nghiém. Cac két qua tinh todn chua c6 so sanh co
tinh tién doan, du bo cho cac két qua thuc nghiém trong tuong lai.

Nhiéu két qua tinh s6 biang SMM c6 sy phu hop vé6i thuc nghiém va trong
nhiéu tredng hop ¢6 su phu hop tét hon so véi cac tinh toan bang cac phuwong phap
khéc. Sai sd so véi thuc nghiém chi khoang dudi 10%. Diéu d6 ching to rang
phuong phap ma ching toi di sir dung dé nghién ctru trong ludn 4n c6 do tin cay cao.

Sy thanh cdng cua luin 4n gbp phan hoan thién va phat trién viéc ap dung
SMM dé nghién ctru tinh chat cta vat liéu hop kim xen k& c6 tinh dén anh huéng

cua hiéu ung phi di€u hoa cia dao dong mang.
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