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MỞ ĐẦU 

1. Lý do chọn đề tài  

Niken (Ni) là vật liệu kim loại có nhiều đóng góp quan trọng trong lĩnh 

vực khoa học ứng dụng và khoa học vật liệu. Nhiều nghiên cứu về cấu trúc và 

sự biến đổi cấu trúc đã được thực hiện bằng cả thực nghiệm, lý thuyết và mô 

phỏng. Các kết quả nghiên cứu thực nghiệm bằng cách sử dụng phương pháp 

tán xạ raman, nhiễu xạ tia X, nhiễu xạ neutron, hiển vi điện tử truyền qua,… 

đã cung cấp nhiều dữ liệu quan trọng về cấu trúc của các vật liệu kim loại 

thông qua phân tích hàm phân bố xuyên tâm (HPBXT) hoặc thừa số cấu trúc. 

Những kết quả nghiên cứu thực nghiệm đã chỉ ra rằng, ở trạng thái vô định 

hình (VĐH), đỉnh thứ hai của HPBXT tách thành hai đỉnh nhỏ, sự tách đỉnh 

này thường được cho là liên quan đến sự tồn tại của các khối đa diện 20 mặt. 

Bằng phương pháp mô phỏng, HPBXT của kim loại nhôm bắt đầu có sự tách 

đỉnh ở cực đại thứ hai ở dưới nhiệt độ 500 K. Trong suốt quá trình làm lạnh từ 

từ kim loại Nhôm (Al) từ 700 xuống 300 K thì thấy xuất hiện ba trạng thái: 

lỏng, tinh thể yếu và trạng thái VĐH. Tuy nhiên, trong các nghiên cứu trình 

bày ở trên vẫn chưa chỉ ra được cơ chế khuếch tán đối với kim loại lỏng và 

VĐH. Do đó cơ chế động học trong các kim loại vẫn đang là vấn đề còn nhiều 

tranh luận và cần có nghiên cứu mới. Lý do trên khiến chúng tôi chọn đề tài 

“Mô phỏng đặc trưng cấu trúc và cơ chế khuếch tán trong vật liệu Ni lỏng và 

rắn”. Ở đây, chúng tôi thực hiện nghiên cứu cấu trúc và cơ chế khuếch tán đối 

với kim loại Ni trong khoảng nhiệt độ từ 1380 K- 118 K bởi thế tương tác cặp 

Pak- Doyama.  

2. Mục tiêu đề tài  

Tạo các mẫu Ni chứa 4394 và 10000 nguyên tử với mật độ thực của Ni 

trong khoảng nhiệt độ từ 1380 K đến 118 K. Phân tích vi cấu trúc của Ni trên các 


