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TÓM TẮT 

Trong bài báo ảnh hưởng của áp suất đến tần số Debye, nhiệt độ Debye và nhiệt độ 

nóng chảy của hợp kim hai thành phần đã được nghiên cứu dựa trên phương pháp bán 

thực nghiệm trong mô hình Debye. Tính toán số được thực hiện cho hợp kim sắt sillic Fe-

18wt%Si tới áp suất 120 GPa. Kết quả được so sánh với dữ liệu thực nghiệm có sẵn và 

cho thấy sự phù hợp tốt. Đây là một yếu tố quan trọng để xác minh tính đúng đắn của lý 

thuyết mà chúng tôi đã phát triển và cho phép chúng tôi tin rằng mô hình hiện tại có thể 

được phát triển rộng rãi để nghiên cứu tính chất nhiệt động của các vật liệu khác. 

Từ khóa: Nóng chảy, áp suất cao, sắt sillic (FeSi), định luật Lindemann, mô hình 

Debye, tần số và nhiệt độ Debye. 

1. ĐẶT VẤN ĐỀ 

Hợp kim Fe-Si với nồng độ pha tạp cao đã và đang được chấp nhận như một vật liệu 

từ mềm khả thi về mặt thương mại, dự kiến sẽ được các ngành công nghiệp áp dụng rộng 

rãi [1-3]. Với đặc tính từ mềm tuyệt vời, hợp kim Fe-Si có thể đáp ứng nhu cầu ngày càng 

tăng về sản xuất và vận chuyển năng lượng điện cũng như nhu cầu gần đây đối với động 

cơ điện hiệu suất cao và máy biến áp điện thế cao. 

Ở tầm vĩ mô hơn, lõi ngoài Trái Đất chủ yếu được cấu tạo từ sắt và hợp kim của sắt 

với ∼8% đến 10% các nguyên tố nhẹ (chẳng hạn như Si, O, S, C và H) [4-6]. Các nguyên 

tố nhẹ này có ảnh hưởng lớn đến các tính chất nhiệt động và tính chất điện của sắt cũng 

như sự phân chia của chúng giữa lõi trong và lõi ngoài trái đất ở các điều kiện (P-T) liên 

quan. Nguyên tố nhẹ Si được xác định là chiếm từ 5 đến 10% khối lượng lõi Trái Đất [4] 

và là một trong những vật liệu hứa hẹn nhất cho nguyên tố nhẹ chính có ảnh hưởng đáng 

kể đến trạng thái nhiệt của lõi Trái Đất cũng như sự hình thành và phát triển của từ trường 

Trái Đất. Do đó, sơ đồ pha và phương trình trạng thái của hợp kim Fe-Si đã thu hút được 

sự quan tâm đặc biệt trong những năm gần đây [4][5].   

Trong những năm gần đây, hợp kim FeSi giàu sắt đã thu hút được nhiều sự quan tâm 

từ các nhà nghiên cứu [4][7][8], nghiên cứu về các tính chất nhiệt động của hợp kim Fe-Si 

ở điều kiện áp suất lõi Trái Đất (như Fe-7.9wt%Si, Fe-17wt%Si, Fe-18wt%Si, Fe-

33.5%Si,…) [9-11] cũng đã được thực hiện. Nhờ sự phát triển của kỹ thuật ô mạng đế kim 

cương (Diamond-anvil cell - DAC) mà các nhà thực nghiệm đã có thể thực hiện các phép 
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đo nhiệt độ nóng chảy của vật liệu ở những áp suất siêu cao (đến hàng trăm GPa) [12]. Các 

phép đo nhiệt độ nóng chảy, giản đồ pha và phương trình trạng thái sử dụng phương pháp 

nhiễu xạ tia X (X-ray diffraction - XRD) trong DAC với nguồn laser đốt nóng đã được 

thực hiện cho các hợp kim sắt Fe–FeSi, Fe–Ni–Si và Fe–Ni–S, Fe-X (X = Si, S, O) [13-

15]. Phương pháp sóng shock cho hợp kim Fe–O–S với áp suất từ 106 GPa đến 232 GPa 

[16] và hợp kim Fe-Ni-Si [17] cũng được thực hiện. Gần đây, Li và cộng sự đã nghiên cứu 

một cách hệ thống ảnh hưởng phi điều hòa đến tính chất đàn hồi của sắt và các hợp kim 

Fe1−xMx (M = Al, V, Cr, Co, và Ni) bằng mô phỏng phiếm hàm mật độ (Density 

Functional Theory - DFT) [18]. Tuy nhiên, một vấn đề còn tồn tại đó là các nghiên cứu lý 

thuyết về tính chất nhiệt động của hợp kim chủ yếu là trong khoảng nhiệt độ và áp suất 

thấp. Ở vùng nhiệt độ và áp suất cao, các kết quả tính toán từ các phương pháp nghiên cứu 

nói trên chưa phù hợp tốt với thực nghiệm, nhiều thí nghiệm cần được làm khớp vì chưa 

đạt được đến điều kiện nhiệt độ và áp suất mong muốn. Giá trị thu được của các đại lượng 

nhiệt động của hợp kim sắt ở áp suất cao giữa các nghiên cứu vẫn còn gây tranh cãi, chưa 

có sự thống nhất, thậm chí là mâu thuẫn trong các tính toán lý thuyết, đo đạc thực nghiệm 

và mô phỏng, giá trị sai khác có thể lên đến hàng ngàn Kenvin.   

Trong bài báo, chúng tôi sử dụng phương pháp bán thực nghiệm trong mô hình 

Debye. Sử dụng biểu thức của hệ số Grüneisen trong mô hình Debye do nhóm của 

Burakovsky đề xuất chúng tôi suy ra biểu thức phụ thuộc thể tích của tần số và nhiệt độ 

Debye. Đồng thời chúng tôi kết hợp mô hình Debye với định luật nóng chảy Lindemann để 

rút ra biểu thức phụ thuộc thể tích của nhiệt độ nóng chảy của hợp kim hai thành phần. Để 

đánh giá ảnh hưởng của áp suất đến các đại lượng nhiệt động được đưa ra chúng tôi sử 

dụng phương trình trạng thái Vinet. Kết quả tính toán số cho hợp kim Fe-18wt%Si đến áp 

suất 120 GPa cho thấy sự phù hợp khá tốt với các số liệu thực nghiệm thu thập được. 

2. NỘI DUNG NGHIÊN CỨU 

2.1. Lý thuyết và phương pháp nghiên cứu 

2.1.1. Hệ số Grüneisen trong mô hình Debye 

Mô hình Debye giả thiết rằng trong vật rắn có N nguyên tử dao động với tần số biến 

thiên từ 0 đến giá trị cực đại 𝜔𝐷. Giá trị tần số cực đại 𝜔𝐷 được gọi là tần số Debye. Cũng 

trong mô hình này, ảnh hưởng của thể tích tinh thể đến tần số dao động phonon được mô tả 

bởi một hệ số đặc trưng gọi là hệ số Grüneisen 𝛾𝐺 dưới dạng [19] 

𝛾𝐺 = −
𝜕 𝑙𝑛𝜔𝐷

𝜕 𝑙𝑛 𝑉
, 

(1) 

trong đó V là thể tích của tinh thể.  

Ở vùng áp suất thấp, hệ số Grüneisen được xem như là hằng số, không phụ thuộc 

vào sự thay đổi của áp suất. Tuy nhiên, ở vùng áp suất cao, các nghiên cứu gần đây chỉ ra 

rằng, hệ số Grüneisen sẽ giảm dần khi áp suất tăng [20]. Để đánh giá ảnh hưởng của thể 

tích (áp suất) đến hệ số Grüneisen, trong thời gian gần đây, nhóm của Burakovsky đã xây 

dựng được biểu thức của hệ số Grüneisen dưới dạng [21] 

𝛾𝐺 =
1

2
+ 𝛾1𝜂

1

3 + 𝛾2𝜂
𝑠, 

     (2) 
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trong đó, 𝜂 =
𝑉

𝑉0
 là hệ số nén, các tham số 𝛾1, 𝛾2, 𝑠 > 1 là các giá trị phụ thuộc vào vật liệu 

nghiên cứu và có thể được xác định bằng cách làm khớp biểu thức (2) với các dữ liệu thực 

nghiệm của hệ số Grüneisen.  

2.1.2. Tần số và nhiệt độ Debye 

Để đánh giá ảnh hưởng của thể tích đến tần số Debye, chúng tôi dựa trên hệ số 

Grüneisen được định nghĩa trong mô hình Debye kết hợp đề xuất của Burakovsky và cộng 

sự về hệ số Grüneisen. Thay biểu thức của hệ số Grüneisen (2) vào phương trình (1) và lấy 

tích phân chúng tôi thu được biểu thức phụ thuộc thể tích của tần số Debye và nhiệt độ 

Debye tương ứng như sau 

𝜔𝐷(𝜂) = 𝜔0𝐷𝜂
−1/2 𝑒𝑥𝑝 [−3𝛾1(𝜂

1/3 − 1) −
𝛾2
𝑠
(𝜂𝑠 − 1)] (3) 

𝜃𝐷(𝜂) =
ℏ𝜔𝐷(𝜂)

𝑘𝐵
= 𝜃0𝐷𝜂

−1/2 𝑒𝑥𝑝 [−3𝛾1(𝜂
1/3 − 1) −

𝛾2
𝑠
(𝜂𝑠 − 1)] 

     (4) 

trong đó 𝜔0𝐷 và 𝜃0𝐷 =
ℏ𝜔0𝐷

𝑘𝐵
 tương ứng là tần số và nhiệt độ Debye của hợp kim ở áp suất 

không. Các đại lượng này có thể được xác định từ các phép đo thực nghiệm hoặc từ mô 

hình Debye tương quan phi điều hòa [22]. 

Các biểu thức (3) và (4) cho phép chúng ta xác định được ảnh hưởng của sự thay đổi 

thể tích đến tần số và nhiệt độ Debye.  

2.2. Nhiệt độ nóng chảy  

Để nghiên cứu bài toán nóng chảy của vật liệu, chúng tôi kết hợp mô hình Debye với 

định luật nóng chảy Lindemann [23]. Với nỗ lực tiên đoán điểm nóng chảy của các tinh 

thể, năm 1910, trong công trình “The calculation of molecular vibration frequencies”, F.A. 

Lindemann xây dựng điều kiện nóng chảy như sau: Quá trình nóng chảy của vật liệu sẽ bắt 

đầu diễn ra khi tỉ số giữa căn bậc hai của độ dịch chuyển bình phương trung bình ⟨𝑢2⟩ và 

khoảng cách lân cận gần nhất giữa các nguyên tử 𝑎(𝑃, 𝑇) tiến đến một giá trị tới hạn (hay 

giá trị ngưỡng) [24]. 

Điều kiện nóng chảy Lindemann cũng đã được nhóm của Wang và cộng sự [25] chỉ 

ra là tương đương với công thức sau: 

𝑇𝑚 = 𝑐𝑜𝑛𝑠𝑡. 𝑉2/3. 𝜃𝐷
2 (5) 

trong đó thể tích tinh thể V và nhiệt độ Debye 𝜃𝐷 là các đại lượng phụ thuộc vào áp suất. 

Kết hợp phương trình (5) với các phương trình (1) và (2) rồi lấy tích phân, chúng tôi thu 

được biểu thức giải tích tường minh của nhiệt độ nóng chảy 𝑇𝑚 phụ thuộc vào hệ số nén 𝜂 là 

𝑇𝑚 = 𝑇0𝜂
−1/3 𝑒𝑥𝑝 {6𝛾1(1 − 𝜂1/3) +

2𝛾2
𝑠

(1 − 𝜂𝑠)} 
(6) 

trong đó 𝑇0 là nhiệt độ nóng chảy của vật liệu ở điều kiện thường có thể được thu 

thập từ các phép đo thực nghiệm trước đây. 

Để xác định được ảnh hưởng của áp suất đến các đại lượng nhiệt động (tần số, nhiệt 

độ Debye và nhiệt độ nóng chảy) chúng ta cần biết mối liên hệ giữa áp suất P và hệ số nén 

𝜂, hay phương trình trạng thái (Equation of state - EOS) của vật liệu. Trong bài báo, chúng 

tôi sẽ sử dụng phương trình Vinet để đánh giá ảnh hưởng của áp suất đến các tính chất 

nhiệt động của vật liệu. Vinet EOS được xây dựng có dạng sau [26]  
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𝑃 = 3𝐾0𝜂
−2/3(1 − 𝜂1/3) 𝑒𝑥𝑝 [

3

2
(𝐾0

′ − 1)(1 − 𝜂1/3)] 
            (7)  

trong đó, 𝐾0, 𝐾0
′  tương ứng là các môđun nén khối đẳng nhiệt và đạo hàm bậc nhất  

theo áp suất của nó. Các giá trị 𝐾0, 𝐾0
′  có thể được xác định bằng đo đạc thực nghiệm hoặc 

mô phỏng DFT. 

Như vậy, bằng cách kết hợp các biểu thức giải tích mà chúng tôi đã rút ra ở (3), (4), 

(6) với Vinet EOS (7), chúng tôi có thể nghiên cứu được ảnh hưởng của áp suất đến các 

tính chất nhiệt động (tần số Debye, nhiệt độ Debye và nhiệt độ nóng chảy) của vật liệu.  

2.3. Tính toán số và thảo luận kết quả 

Trong phần này, chúng tôi trình bày kết quả nghiên cứu ảnh hưởng của áp suất đến 

các tính chất nhiệt động của hợp kim Fe-18wt%Si. Để đánh giá được ảnh hưởng của áp 

suất đến tần số Debye, nhiệt độ Debye và nhiệt độ nóng chảy, chúng ta cần biết được sự 

phụ thuộc thể tích (hay áp suất) của hệ số Grüneisen của vật liệu. Trong hiểu biết của 

chúng tôi, cho đến hiện nay, chưa có công trình nghiên cứu thực nghiệm (và cả lý thuyết) 

nào được thực hiện để nghiên cứu hệ số Grüneisen của các hợp kim sắt dưới áp suất cao. 

Tuy vậy, dựa trên các nghiên cứu về các tính chất nhiệt động, đàn hồi và phương trình 

trạng thái [26] các nhà khoa học cho thấy sự gia tăng nồng độ của Si trong hợp kim Fe-Si 

không làm thay đổi quá nhiều các tính chất cơ-nhiệt động của hợp kim ở áp suất cao [27]. 

Điều này dẫn đến giả thiết rằng hệ số Grüneisen của hợp kim Fe-Si có thể được mô tả gần 

đúng bằng hệ số Grüneisen của kim loại sắt. Giả thiết này đã được Lin và cộng sự sử dụng 

thành công để nghiên cứu tính chất đàn hồi của một số hợp kim Fe-Si như Fe85Si15, 

Fe71Si29, ε-FeSi [10]. Để xác định được giá trị của bộ tham số 𝛾1, 𝛾2, 𝑠 của kim loại sắt, 

chúng tôi thực hiện làm khớp phương trình (2) với dữ liệu thực nghiệm 𝛾𝐺 của sắt [28]. Giá 

trị làm khớp của 𝛾1, 𝛾2 và s của kim loại sắt trong gần đúng bình phương tối thiểu tương ứng 

là 𝛾1 = −0,1603, 𝛾2 = 1,4092, và 𝑠 = 1,0003. Đồng thời chúng tôi cũng sử dụng các 

tham số cơ-nhiệt động của Fe-17wt%Si (Fe71Si29) trong công trình của nhóm Edmund [27] 

cụ thể là 𝐾0 = 172,1(±1,2) GPa, 𝐾0
′ = 4,9(±1), ,14 K73

0
T = 𝜃0𝐷 = 421 K (tại P = 0). 

 Hình 1 đã biểu diễn sự phụ 

thuộc áp suất của tần số và nhiệt 

độ Debye của hợp kim Fe-

18wt%Si đến 120 GPa. Kết quả 

tính toán lý thuyết cho thấy, tần số 

và nhiệt độ Debye của hợp kim 

Fe-18wt%Si tăng nhanh theo áp 

suất. Khi áp suất tăng từ 0 đến 120 

GPa, tần số và nhiệt độ Debye 

tăng khoảng 2,6 lần 

 

Hình 1. Tần số Debye (đường liền nét) và nhiệt độ 

Debye (đường nét đứt) của hợp kim Fe-18wt%Si dưới 

ảnh hưởng của áp suất 
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Sự tăng nhanh của tần số (và nhiệt độ Debye) có thể được giải thích do sự hạn chế 

dao động của nguyên tử tại nút mạng khi áp suất tăng cao, do không tìm thấy dữ liệu thực 

nghiệm (cũng như lý thuyết) các đại lượng nhiệt động của Fe-18wt%Si, các phép so sánh 

đã được bỏ qua.  

Trên hình 2 là đồ thị nhiệt độ nóng chảy của hợp kim Fe-18wt%Si dưới ảnh hưởng 

của áp suất đến 120 GPa. Các kết quả thực nghiệm của các nhóm Asanuma và cộng sự [9] 

(hình tròn đậm, dựa trên sự thay đổi hiệu suất đốt nóng của tia laser), Kuwayama and 

Hirose [29] (hình vuông), Yang and Secco [11] (hình kim cương đậm, dựa trên sự thay đổi 

điện trở suất của mẫu hợp kim Fe-Si) cũng được chúng tôi biểu diễn để so sánh. 

 

Hình 2. Nhiệt độ nóng chảy của hợp kim Fe-18wt%Si dưới ảnh hưởng của áp suất 

Từ hình vẽ có thể nhận thấy, kết quả tính toán lý thuyết từ mô hình Debye mô tả khá 

tốt quy luật biến thiên của nhiệt độ nóng chảy của hợp kim Fe-18wt%Si dưới ảnh hưởng 

của áp suất: Nhiệt độ nóng chảy tăng dần theo áp suất nhưng với tốc độ giảm dần ở áp suất 

cao. Cụ thể là, ở thời điểm ban đầu, tốc độ biến thiên của nhiệt độ nóng chảy theo áp suất 

là 
𝑑𝑇𝑚

𝑑𝑃
= 27,6K/GPa. Tuy nhiên ở áp suất 120 GPa, độ dốc của đường cong nóng chảy chỉ 

còn là 
𝑑𝑇𝑚

𝑑𝑃
= 2,3K/GPa.  

3. KẾT LUẬN 

 Trong bài báo này, chúng tôi đã xây dựng được biểu thức giải tích tường minh phụ 

thuộc vào thể tích (áp suất) của tần số Debye, nhiệt độ Debye và nhiệt độ nóng chảy của 

hợp kim FeSi. Kết quả tính số cho thấy khi áp suất tăng sẽ dẫn đến sự tăng nhanh của tần 

số Debye, nhiệt độ Debye và nhiệt độ nóng chảy. Các kết quả tính số đạt được phù hợp tốt 

với thực nghiệm cho thấy rằng lý thuyết mà chúng tôi xây dựng có thể được sử dụng để 

tiên đoán được các tính chất nhiệt động của các vật liệu khác dưới ảnh hưởng của áp suất. 

Đây đồng thời cũng là những thông tin vật lí quan trọng có thể giúp ích cho các nghiên cứu 

về thành phần, động lực học cũng như tiến hoá của Trái Đất và các hành tinh.  
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 THE EFFECT OF PRESSURE ON THE THERMODYNAMIC 

PROPERTIES OF FeSi ALLOY  

Nguyen Thi Hong, Huynh Mai Thuan, Tran Thi Hai, Nguyen Thi Dung,  

Nguyen Thi Thao, Nguyen Thi Loan 

ABSTRACT 

In this paper, we investigate the effects of pressure on the Debye frequency, Debye 

temperature, and melting temperature of two-component alloys using a semi-empirical 

approach within the Debye model. Numerical calculations were conducted for the Fe-

18wt%Si ferrosilicon alloy up to a pressure of 120 GPa. Our results are compared with 

previous experimental and theoretical data, demonstrating good agreement. This validation is 

crucial for confirming the accuracy of our developed theory and suggests that the current 

model can be extensively applied to study the thermodynamic properties of other materials. 

Keywords: Melting, high pressure, ferrosilicon (FeSi), lindemann melting law, 

Debye model, Debye frequency and temperature.  
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