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MỞ ĐẦU 

 

1. Lý do chọn đề tài 

Hiện nay, vật liệu nano đang được tập chung nghiên cứu và được ứng 

dụng rộng rãi trong nhiều lĩnh vực bởi các tính chất khác biệt của chúng so với 

vật liệu khối. Hạt nano có lõi với đặc trưng cấu trúc tương tự như vật liệu khối, 

còn vỏ có cấu trúc xốp. Hạt nano có thể có cấu trúc tinh thể hoặc VĐH phụ 

thuộc vào phương pháp chế tạo. Tương tự như vật liệu khối, hạt nano VĐH có 

thể chuyển sang trạng thái tinh thể khi chúng được ủ nhiệt ở nhiệt độ thích hợp. 

Cơ chế chuyển pha VĐH sang tinh thể của hạt nano về nguyên tắc sẽ khác với 

vật liệu khối, vì hạt nano chứa một số lượng lớn các nguyên tử ở phần vỏ. 

Nhóm các vật liệu nano Fe và các hợp kim của chúng được đặc biệt quan tâm 

bởi rất nhiều lý do. Nó là một trong những vật liệu từ tính thông dụng nhất, có 

thể được sử dụng trong các lõi biến áp điện và các phương tiện lưu trữ từ tính 

cũng như chất xúc tác. 

Tương tự như các mẫu khối, tinh thể hóa hạt nano cũng nhận được sự 

quan tâm rộng rãi của các nhà vật lý. Sử dụng phương pháp DSC (Differential 

scanning calorimetry) nghiên cứu sự biến đổi pha trong hạt nano VĐH Co cho 

thấy nhiệt độ chuyển pha thủy tinh và nhiệt độ tinh thể hóa phụ thuộc vào kích 

thước của hạt nano. Các kết quả mô phỏng chỉ ra khi tốc độ làm lạnh giảm, cấu 

trúc VĐH của hạt nano thay đổi sang tinh thể thông qua khối đa diện 20 mặt. 

Bề mặt khối đa diện 20 mặt có các đặc điểm cấu trúc tinh thể với mặt tương 

ứng là {1,1,1}, còn trong lõi vẫn là VĐH. Mẫu tinh thể đầy đủ là đa tinh thể lập 

phương tâm mặt (fcc). 

Tuy nhiên cho đến nay, quá trình hình thành pha tinh thể và pha thủy 

tinh trong vật liệu kim loại còn nhiều khía cạnh chưa được làm rõ. Do đó chúng 

tôi chọn đề tài “Nghiên cứu sự hình thành pha tinh thể và thủy tinh của hạt 

nano FeB bằng phương pháp mô phỏng” để cung cấp thêm những hiểu biết và 

thông tin về cơ chế hình thành pha thủy tinh và tinh thể trong vật liệu kim loại.  


