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1. TÓM TẮT MỤC ĐÍCH NỘI DUNG NGHIÊN CỨU 
Dựng các mô hình hợp kim hệ Fe-B, Fe-P, Co-B, Co-P, Ni-B, Ni-P và các oxide 

SiO2, Al2O3, GeO2 lỏng và vô định hình chứa từ 2000-3000 nguyên tử bằng phương 
pháp Động lực học phân tử, các mô hình có cấu trúc phù hợp với thực nghiệm. Chúng 
tôi tiến hành nghiên cứu cấu trúc vi mô, khảo sát ảnh hưởng của hàm lượng á kim lên 
cấu trúc và tính từ tính các hợp kim vô định hình; nghiên cứu cấu trúc vi mô của các 
oxide lỏng và vô định hình, nghiên cứu biến đổi của cấu trúc trong quá trình làm lạnh 
nhanh; nghiên cứu hiện tượng khuếch tán: xác lập sự phụ thuộc vào nhiệt độ của hệ số 
khuếch tán, tìm năng lượng kích họat của hiện tượng khuếch tán, khảo sát hiện tượng 
khuếch tán dị thường khi áp suất thay đổi; nghiên cứu hiện tượng dị thường về mặt 
động học: xác lập hệ số phi-Gauss, khảo sát động học và phân bố không gian của các 
nguyên tử cực nhanh và cực chậm trong mô hình, nghiên cứu hiện tượng kết bó của 
các nguyên tử cực chậm và cực nhanh cũng như mối liên hệ giữa cấu trúc địa phương 
và độ linh động của các nguyên tử; nghiên cứu hiện tượng chuyển pha cấu trúc của 
oxide lỏng và vô định hình dưới tác dụng của áp suất cao.   

2. KẾT QUẢ NGHIÊN CỨU, Ý NGHĨA KHOA HỌC ĐÃ ĐẠT ĐƯỢC 
1.1. Kết quả nghiên cứu:  
Đã công bố 33 bài báo khoa học trong và ngòai nước trong đó có 28 bài ở nước 

ngòai tại hơn 10 tạp chí Vật lý hàng đầu của Mỹ, Đức, Pháp, Anh … Xuất bản 01 sách 
chuyên khảo tại VN và tham gia viết 02 sách chuyên khảo xuất bản ở Mỹ. 

1.2. Ý nghĩa khoa học đã đạt được 

− Nghiên cứu chi tiết cấu trúc vi mô của các hợp kim vô định hình hệ Fe-B, 
Fe-P, Co-B, Co-P, Ni-B, Ni-P. Lần đầu tiên đã nghiên cứu ảnh hưởng của hàm lượng 
chất á kim lên phân bố vacancy và từ tính của các hệ hợp kim vừa nêu. 

− Các kết quả mô phỏng đã cho những hiểu biết chi tiết về cấu trúc vi mô của 
các hệ oxide như SiO2, GeO2 và Al2O3 là cấu trúc dạng mạng tứ diện với 4 nguyên tử 
oxy bao quanh mỗi nguyên tử Si, Ge hay Al. Theo kết quả tính tóan, ở vùng nhiệt độ 
không cao thì sự phụ thuộc của hệ số khuếch tán vào nhiệt độ tuân theo định luật 
Arrhenius và ở vùng nhiệt độ cao hơn thì tuân theo định luật dạng hàm mũ, nhiệt độ 
chuyển của trạng thái này được xác định là khỏang 3500 K cho GeO2 và Al2O3. Bên 
cạnh đó hiện tượng khuếch tán dị thường trong GeO2 lỏng cũng vừa được xác lập. 
Hiện tượng dị thường về mặt động học cũng được xác lập cho cả ba hệ oxide vừa nêu. 
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Chúng tôi xác lập được hiện tượng chuyển pha cấu trúc trong Al2O3 lỏng và vô định 
hình từ dạng mạng tứ diện sang dạng mạng lục giác.        

3. Ý NGHĨA THỰC TIỄN VÀ HIỆU QỦA ỨNG DỤNG THỰC TIỄN 
Các hợp kim vừa nêu là các vật liệu từ cơ bản có nhiều ứng dụng trong kỹ thuật 

điện, điện tử. Các oxide như SiO2 và GeO2 là các chất bán dẫn quan trọng. Bên cạnh 
đó Al2O3 là lớp màng bảo vệ kim lọai khỏi bị oxy hóa. Chính vì vậy mà kết quả nghiên 
cứu của đề tài vừa có ý nghĩa khoa học vừa có ý nghĩa thực tiễn. 

4. KẾT QUẢ ĐÀO TẠO SAU ĐẠI HỌC 
Thạc sĩ:  số đã bảo vệ là 01                 đang hướng dẫn: không 
Tiến sĩ:  số đã bảo vệ: không              đang hướng dẫn: 01 
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6.  ĐÁNH GIÁ VÀ KIẾN NGHỊ 

− Đây là hướng nghiên cứu rất có triển vọng và được đồng nghiệp trên thế giới 
đánh giá cao. Tuy nhiên, điều kiện làm việc của tôi hiện tại là quá thiếu thốn và thiếu 
máy tính đủ mạnh để tiến hành những nghiên cứu phức tạp hơn. Vì vậy, tôi cần sự trơ 
giúp về mặt thiết bị tính tóan và phối hợp nghiên cứu với các đồng nghiệp. 

− Nên đơn giản hóa các thủ tục nghiệm thu đề tài sao cho đơn giản mà hiệu 
quả. Ví dụ, nếu đề tài khoa học mà đã đăng nhiều bài báo ở nước ngòai rồi thì không 
cần nghiệm thu mà chỉ cần nộp các bài báo khoa học là đủ. 

− Nên lấy tiêu chí là bài báo khoa học đã được đăng trong các tạp chí khoa học 
quốc tế làm đơn vị để đo hiệu quả họat động khoa học và đưa ngay chỉ số impact 
factor của tạp chí. 

COMPUTER SIMULATION OF STRUCTURE AND PHYSICAL 
PROPERTIES OF LIQUID AND AMORPHOUS MATERIALS 

ABSTRACT 
       Models of liquid and amorphous materials containing 2000-3000 particles have 
been constructed by molecular dynamics method (e.g. liquid and amorphous Fe-B, Fe-
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P, Co-B, Co-P, Ni-B, Ni-P alloys and SiO2, Al2O3, GeO2) and structure of models 
agreed well with the experimental data. We have investigated microstructure, 
composition dependence of microstructure and magnetic properties of amorphous 
alloys. Concerning on the oxides we have studied microstructure, cooling/heating rate 
effects, temperature dependence of diffusion constant, activation energy and 
anomalous diffusion. Furthermore, dynamical heterogeneities, spatial correlations of 
most mobile and immobile particles, cluster-size distribution of most mobile and 
immobile particles and pressure-induced phase transition of the systems have been 
studied and presented. 
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