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Tóm tắt  

Trong bài báo này, chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng của áp suất đến nhiệt độ nóng chảy của hợp kim Fe-18wt%Si. Dựa 

trên sự kết hợp giữa biểu thức phụ thuộc thể tích của hệ số Grüneisen và điều kiện nóng chảy Lindemann chúng tôi thu 

được biểu thức tường minh, phụ thuộc thể tích, của nhiệt độ nóng chảy. Sử dụng phương trình trạng thái Vinet chúng 

tôi có thể đánh giá ảnh hưởng của áp suất đến nhiệt độ nóng chảy. Kết quả tính toán số cho hợp kim Fe-18wt%Si đến áp 

suất 100 GPa cho thấy sự phù hợp khá tốt với các số liệu thực nghiệm thu thập được. Nghiên cứu này chỉ ra khả năng 

kết hợp các nghiên cứu về hệ số Grüneisen và điều kiện nóng chảy Lindemann trong nghiên cứu nhiệt độ nóng chảy của 

các vật liệu ở áp suất cao. 

Từ khóa: Áp suất cao, FeSi, hệ số Grüneisen, đường cong nóng chảy, điều kiện nóng chảy Lindemann. 

Abstract  

In this work, we investigate the pressure effects on melting temperature of Fe-18wt%Si alloy. Based on the combination 

of the volume-dependent Grüneisen parameter and the Lindemann criterion of melting we derive the analytical 

expression of volume-dependent melting temperature. The Vinet equation-of-state is then applied to evaluate the 

pressure effects on melting temperature. Numerical calculations are performed for Fe-18wt%Si alloy up to pressure 100 

GPa. Our results are compared with those of available experimental data showing the good and reasonable agreements. 

This research proposes the potential of the combination of the Grüneisen parameter and the Lindemann melting 

criterion on predicting high-pressure melting of materials. 
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1. Mở đầu 

Nghiên cứu các tính chất nhiệt động của vật 

liệu dưới áp suất cao là một trong những chủ đề 

hấp dẫn của vật lý bởi ý nghĩa quan trọng của 

nó trong các lĩnh vực vật lý hạt nhân, thiên văn 

học, địa vật lý và vật lý thiên thể [1]. Do kim 

loại sắt và các hợp kim của nó chiếm phần lớn 

trong tâm lõi Trái Đất nên các tính chất nhiệt 

động của sắt và hợp kim của sắt cung cấp 

những thông tin quan trọng trong nghiên cứu 

thành phần, cấu trúc cũng như sự tiến hóa của 

lõi Trái Đất và các hành tinh [2–4]. Những năm 

gần đây, với sự phát triển của kỹ thuật ô mạng 

đế kim cương (Diamond-anvil cell), các nhà 

thực nghiệm đã có thể thực hiện các phép đo 

nhiệt độ nóng chảy của vật liệu ở những áp suất 

siêu cao (đến hàng trăm GPa) [5–7]. Điều này 

càng làm cho việc nghiên cứu các tính chất 

nhiệt động của vật liệu ở áp suất cao càng được 

quan tâm, chú ý. 

Trong lớp lõi Trái Đất, silic được xem là 

nguyên tố hợp kim nhẹ quan trọng nhất bên 

cạnh một số nguyên tố khác như S, O, H, C. Vì 

vậy, tính chất vật lý của hệ hợp kim hai thành 

phần Fe-Si có ý nghĩa quan trọng trong nghiên 

cứu các đặc tính địa vật lý ở lớp vỏ ngoài Trái 

Đất. Ngoài ra, chúng ta cũng cần phải hiểu rõ 

các tính chất vật lý của các hệ hợp kim hai 

thành phần trước khi nghiên cứu các hệ phức 

tạp hơn gồm ba hay bốn thành phần. Một số 

nghiên cứu về các tính chất nhiệt động của hợp 

kim Fe-Si (như Fe-7.9wt%Si, Fe-17wt%Si, Fe-

18wt%Si, Fe-33.5%Si,…) [8–10] cũng đã được 

thực hiện. 

Trong bài báo này, chúng tôi sẽ khảo sát lý 

thuyết ảnh hưởng của áp suất đến nhiệt độ nóng 

chảy của hợp kim Fe-18wt%Si. Dựa trên điều 

kiện nóng chảy Lindemann [11] và biểu thức 

phụ thuộc hệ số nén của hệ số Grüneisen, 

chúng tôi xây dựng biểu thức giải tích tường 

minh của nhiệt độ nóng chảy của vật liệu theo 

hàm của hệ số nén. Kết hợp với phương trình 

trạng thái Vinet [12], sự phụ thuộc áp suất của 

nhiệt độ nóng chảy của hợp kim Fe-18wt%Si sẽ 

được chúng tôi khảo sát đến áp suất 100 GPa. 

Giá trị tính số lý thuyết sẽ được so sánh với các 

số liệu thực nghiệm thu thập được để kiểm 

nghiệm. 

2. Phương pháp tiếp cận 

Ảnh hưởng của thể tích đến các tần số dao 

động phonon được đặc trưng bởi hệ số 

Grüneisen. Trong mô hình Debye, hệ số 

Grüneisen G  được định nghĩa bởi 

ln
,

ln

D
G

V





 


                        (1) 

trong đó V là thể tích tinh thể và D  là tần số 

Debye phụ thuộc vào thể tích V . Ở áp suất 

thấp, hệ số Grüneisen của vật liệu có thể xem 

gần đúng là không đổi, không phụ thuộc vào sự 

biến thiên áp suất. Tuy nhiên, khi áp suất tăng 

cao, các nghiên cứu lý thuyết và thực nghiệm 

trước đây chỉ ra rằng [13], hệ số Grüneisen có 

xu hướng giảm dần. Để đánh giá ảnh hưởng của 

thể tích (và áp suất) đến hệ số Grüneisen, rất 

nhiều ý tưởng thú vị đã được đề xuất.  

Trong [13], Graf và cộng sự đề xuất mô hình 

mô tả sự phụ thuộc hệ số nén 0V V  của hệ 

số Grüneisen dưới dạng hàm mũ bởi 0 ,n

G    

trong đó 0  và 0V  tương ứng là hệ số 

Grüneisen và thể tích tinh thể ở áp suất không. 

Giá trị của tham số n  phụ thuộc vào vật liệu 

nghiên cứu và thông thường 0n  . Sử dụng 

mô hình này, nhóm tác giả đã nghiên cứu thành 

công hệ số Grüneisen và hệ số Debye-Waller 

của các kim loại đồng và vàng ở áp suất cao 

[13]. Gần đây, trong các nghiên cứu về các tính 

chất nhiệt động của sắt và các hợp kim ở áp 

suất cao, mô hình Grüneisen được đề xuất bởi 

Al'tshuler thường được sử dụng [14]. Trong mô 

hình Al'tshuler, hệ số Grüneisen có dạng [15] 

  0 ,G

                   (2) 
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trong đó  0 0/     . Các giá trị của 0  

và   được xác định từ việc làm khớp phương 

trình (2) với số liệu thực nghiệm. 

Đối với bài toán nóng chảy, điều kiện 

Lindemann thường xuyên được sử dụng để ước 

tính nhiệt độ nóng chảy của vật liệu. Theo 

Lindemann, quá trình nóng chảy của vật liệu sẽ 

bắt đầu diễn ra khi tỉ số giữa căn bậc hai của độ 

dịch chuyển trung bình bình phương và khoảng 

cách lân cận gần nhất giữa các nguyên tử tiến 

đến một giá trị ngưỡng [11]. Dựa trên phương 

pháp trường thế trung bình cổ điển, Wang và 

cộng sự đã viết lại điều kiện nóng chảy 

Lindemann dưới dạng [16] 

 
2/3 2constm DT V  

,               (3) 

trong đó 
D D Bk  là nhiệt độ Debye,  và 

Bk  tương ứng là hằng số Planck thu gọn và 

hằng số Boltzmann. 

Bằng cách lấy logarit tự nhiên hai vế phương 

trình (3) rồi lấy đạo hàm theo thể tích, chúng tôi 

thu được phương trình sau 
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             (4) 

trong đó ln lnG D V     là hệ số 

Grüneisen trong mô hình Debye. 

Thay phương trình (2) vào phương trình (4) 

và thực hiện lấy tích phân, chúng tôi thu được 

biểu thức giải tích tường minh của nhiệt độ 

nóng chảy mT
 phụ thuộc vào hệ số nén 

0V V 
 dưới dạng 
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0

2
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     (5) 

ở phương trình trên, 0T  là nhiệt độ nóng chảy 

của vật liệu ở áp suất không. 

Để xác định ảnh hưởng của áp suất đến nhiệt 

độ nóng chảy mT  chúng tôi sử dụng mối liên hệ 

giữa áp suất P  và hệ số nén 0V V   từ 

phương trình trạng thái Vinet có dạng [12] 
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0 0

3
3 1 exp 1 1 ,
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                                                             (6) 

ở đây 0K  và 0K   tương ứng là hệ số nén khối 

đẳng nhiệt và đạo hàm bậc nhất theo áp suất 

của vật liệu. 

Trong phần tiếp theo, dựa trên biểu thức giải 

tích (5) và phương trình (6), chúng tôi sẽ thực 

hiện khảo sát đường cong nóng chảy của hợp 

kim Fe-18wt%Si đến áp suất 100 GPa. 

3. Kết quả tính số và thảo luận 

Để thực hiện tính toán số, chúng ta cần biết 

các tham số 0 ,   , 0K  và 0K   của hợp kim 

Fe-18wt%Si. Trong công trình [17], Zang và 

Guyot đã cho thấy, hợp kim Fe-Si có các tính 

chất nhiệt động học tương tự như kim loại sắt ở 

áp suất và nhiệt độ cao. Vì vậy, chúng tôi sử 

dụng các tham 0 và   của kim loại sắt và có 

giá trị tương ứng là 1.875 và 1.305 [14]. Các 

giá trị này của 0  và   đã được Dewaele xác 

định từ kết quả thí nghiệm sóng shock đến áp 

suất 200 GPa cho kim loại sắt. Hệ số nén khối 

đẳng nhiệt 0K và đạo hàm bậc nhất theo áp suất 

0K   của hợp kim Fe-18wt%Si có giá trị tương 

ứng là 172.2 (±1.2) GPa và 4.9 (±1.0) [18]. 

Hình 3.1.  Đường cong nóng chảy của hợp kim   

Fe-18wt%Si. 
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Sử dụng phương trình (5) và (6), chúng tôi 

tính toán số được giá trị nhiệt độ nóng chảy của 

hợp kim Fe-18wt%Si đến áp suất 100 GPa. 

Nhiệt độ nóng chảy 0T  của Fe-18wt%Si ở áp 

suất không có giá trị là 1473 K [8]. Trên Hình 

3.1, chúng tôi biểu diễn đường cong nóng chảy 

mT  của hợp kim Fe-18wt%Si theo hàm của áp 

suất đến 100 GPa. Kết quả tính toán của chúng 

tôi cũng được so sánh với các số liệu thực 

nghiệm của Yang và Secco [8] (ký hiệu ), 

Kuwayama và Hirose [19] (ký hiệu ), và 

nhóm Asanuma [9] (ký hiệu ●). Như có thể 

thấy trên Hình 3.1, đường cong nóng chảy của 

hợp kim Fe-18wt%Si trong tính toán lý thuyết 

của chúng tôi khá tương thích với kết quả đo 

của nhóm Asanuma dựa trên sự thay đổi của 

hiệu suất đốt nóng tia laser và kết cấu của các 

mẫu thu hồi trong ô mạng đế kim cương [9]. 

Nhiệt độ nóng chảy do Yang và Secco [8] (ký 

hiệu ) báo cáo dựa trên sự thay đổi điện trở 

suất của mẫu hợp kim Fe-Si ở áp suất 5.5 GPa 

cũng cho kết quả khá phù hợp. Ngoài ra, chúng 

ta cũng có thể nhận thấy, nhiệt độ nóng chảy 

của Fe-18wt%Si tăng nhanh theo áp suất nhưng 

tốc độ tăng của nhiệt độ nóng chảy giảm dần ở 

áp suất cao. Thật vậy, ở áp suất P = 0, đường 

cong nóng chảy của Fe-18wt%Si có độ dốc là 

26.35mdT dP  K/GPa. Trong khi đó, tại áp 

suất P = 80 GPa, độ dốc của đường cong là 

14.38 K/GPa. Thông thường, sự phức tạp của 

cấu trúc tinh thể và đường cong nóng chảy của 

các vật liệu dưới áp suất cao thường được cho là 

do ảnh hưởng của cấu hình electron, đặc biệt là 

các chuyển dời s-d trong cấu trúc điện tử [20]. 

Trên Hình 3.2, đường cong nóng chảy mT  

của hợp kim Fe-18wt%Si được biểu diễn đến 

áp suất 150 GPa. Kết quả thực nghiệm về nhiệt 

độ nóng chảy của kim loại sắt nguyên chất của 

Jackson và cộng sự (sử dụng phổ Mössbauer 

synchrotron) [21] (ký hiệu ▲) và Aquilanti và 

cộng sự (sử dụng phổ hấp thụ tia X) [22] 

(đường nét đứt) cũng được chúng tôi đưa vào 

để so sánh. Từ Hình 3.2 có thể nhận thấy, 

đường cong nóng chảy của hợp kim Fe-

18wt%Si trong tính toán của chúng tôi có giá trị 

gần tương đương với nhiệt độ nóng chảy thực 

nghiệm của kim loại sắt nguyên chất. Sự khác 

biệt xuất hiện rõ chủ yếu ở vùng áp suất thấp 

(nhỏ hơn 30 GPa). Điều này cũng phù hợp với 

nhận định của Zang và Guyot về sự tương đồng 

các tính chất nhiệt động học của hợp kim Fe-Si 

và kim loại sắt ở áp suất và nhiệt độ cao [17]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.2.  Nhiệt độ nóng chảy của Fe-18wt%Si và kim 

loại sắt nguyên chất ở áp suất cao. 

4. Kết luận 

Trong bài báo này, chúng tôi đã trình bày 

một cách tiếp cận đơn giản để đánh giá ảnh 

hưởng của áp suất đến nhiệt độ nóng chảy của 

hợp kim Fe-18wt%Si. Dựa trên điều kiện nóng 

chảy Lindemann và hệ số Grüneisen trong mô 

hình Debye, chúng tôi đã xây dựng được biểu 

thức giải tích tường minh phụ thuộc hệ số nén 

của nhiệt độ nóng chảy mT . Kết hợp với 

phương trình trạng thái Vinet, chúng tôi đã 

khảo sát nhiệt độ nóng chảy của hợp kim Fe-

18wt%Si đến áp suất 100 GPa. Kết quả lý 

thuyết cho thấy sự phù hợp khá tốt với các số 

liệu thực nghiệm thu thập được. Để có thể 

nghiên cứu được đường cong nóng chảy của 

hợp kim Fe-18wt%Si ở áp suất cao hơn, chúng 

tôi cho rằng, điều kiện nóng chảy Lindemann 

cần kết hợp thêm thừa số cấu trúc vùng năng 

lượng để vượt qua được các giới hạn của nó. 
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