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theo áp suất .................................................................................. 36 
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MỞ ĐẦU 

 

1. Lý do chọn đề tài 

Vật liệu ôxít đã được biết đến là vật liệu phổ biến, có nhiều ứng dụng 

trong khoa học và công nghệ, chẳng hạn như trong điện tử, y học, quang học, 

siêu dẫn, cơ khí và công nghiệp chế tạo máy. Sự hiểu biết về cấu trúc, các tính 

chất vật lý đặc trưng và cơ chế động học ở mức nguyên tử của loại vật liệu này 

dưới tác động của nhiệt độ, áp suất đặc biệt là rất cần thiết. Vi cấu trúc địa 

phương của vật liệu ôxít được nghiên cứu khá chi tiết, nhưng hiểu biết về cơ 

chế khuếch tán và một số hiện tượng động học vẫn còn hạn chế. Một trong 

những nội dung đó là khuếch tán dị thường, sự thay đổi các tính chất động học 

xảy ra gần nhiệt độ chuyển pha, tính không đồng nhất động học hay tính đa thù 

hình. Nhiều công trình nghiên cứu bằng cả thực nghiệm, lý thuyết và mô phỏng 

đã được tiến hành, cố gắng giải thích cơ chế ở mức nguyên tử của các hiện 

tượng nêu trên nhưng vẫn chưa thành công.  

Bên cạnh đó, Silica (SiO2) là một trong những ôxít có nhiều ứng dụng 

quan trọng và là đối tượng của nhiều nghiên cứu nhằm giải quyết một số vấn đề 

còn bỏ ngỏ được đề cập ở trên. Nhiều nghiên cứu mô phỏng đã được tiến hành, 

tuy nhiên kích thước mô hình vẫn còn hạn chế do điều kiện của công nghệ tính 

toán, đặc biệt đối với điều kiện ở Việt Nam. Điều này khiến chúng tôi lựa chọn 

hướng nghiên cứu cấu trúc và động học trong SiO2 lỏng với mô hình kích 

thước lớn (chứa 19.998 nguyên tử) để bổ sung thêm những thông tin về cấu 

trúc và tính chất động học của ôxít lỏng và khảo sát ảnh hưởng hiệu ứng kích 

thước lên các kết quả đã nhận được trong các nghiên cứu gần đây với các mô 

hình nhỏ cỡ 1998 và 5400 nguyên tử. Đề tài đã được thực hiện tại phòng tính 

toán tốc độ cao Trường Đại học Sư phạm - Đại học Thái Nguyên và Bộ môn 

Vật lý tin học, Viện Vật lý - Trường Đại học Bách Khoa Hà Nội. 
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2. Mục đích đề tài 

Đề tài nhằm thực hiện các mục đích cụ thể sau: 

 - Xây dựng mẫu ôxít SiO2 lỏng với kích thước 19998 nguyên tử (6666 Si 

và 13332 O) ở nhiệt độ 3500 K. Các đặc trưng cấu trúc của các mẫu vật liệu 

được phân tích thông qua hàm phân bố xuyên tâm (HPBXT) thành phần, phân 

bố số phối trí (SPT) và phân bố góc liên kết. 

- Nghiên cứu tính chất động học của ôxít SiO2 lỏng theo áp suất ở 3500 K. 

3. Đối tượng nghiên cứu và nhiệm vụ nghiên cứu 

- Hệ silica (SiO2) lỏng ở nhiệt độ 3500 K, trong khoảng áp suất từ 0 GPa 

đến 45 GPa. 

- Tìm hiểu các phương pháp mô phỏng hệ ôxít SiO2. Xây dựng các mẫu 

ôxít SiO2 lỏng với kích thước 19998 nguyên tử (6666 Si và 13332 O) ở nhiệt độ 

3500 K. Sau đó tạo các mẫu SiO2 lỏng trong dải áp suất từ 0 đến 45 GPa.  

- Khảo sát đặc trưng cấu trúc, tính đa thù hình của hệ SiO2. 

- Nghiên cứu tính chất động học của SiO2 lỏng theo áp suất. 

4. Phương pháp nghiên cứu 

Đề tài sử dụng phương pháp mô phỏng ĐLHPT, phương pháp phân tích 

cấu trúc vật liệu, trực quan hóa 3 chiều bằng phần mềm Matlab. 

5. Cấu trúc của luận văn 

Cấu trúc đề tài gồm phần mở đầu, nội dung chứa 3 chương và phần kết 

luận, trong đó: Chương 1 trình bày tổng quan về tình hình nghiên cứu cấu trúc 

và các tính chất động học đối với các vật liệu ôxít. Tiếp theo trình bày các 

phương pháp mô phỏng; Chương 2 trình bày cách xây dựng mẫu ôxít SiO2 ở 

3500 K trong dải áp suất từ 0 đến 45 GPa. Phương pháp xác định vi cấu trúc, 

xác định đặc trưng động học và phương pháp trực quan hóa các dữ liệu đối với 

mô hình đã xây dựng cũng được trình bày trong chương 2; Chương 3 trình bày 

các kết quả và thảo luận các kết quả nghiên cứu. 


