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Tóm tắt - Phương pháp động lực học phân tử (ĐLHPT) được sử 

dụng để mô phỏng mẫu vật liệu ô-xít Al2O3-SiO2-CaO (ASC) 

trong quá trình làm nguội từ nhiệt độ cao xuống nhiệt độ thấp. 

Các cấu trúc vi mô của mẫu vật liệu tại các nhiệt độ khác nhau 

được phân tích thông qua hàm phân bố xuyên tâm (HPBXT), số 

phối trí (SPT), phân bố góc liên kết, phân tích simplex và phân 

tích entropy cục bộ. Sự thay đổi SPT của nguyên tử Ca xảy ra 

mạnh mẽ nhất trong khoảng nhiệt độ từ 1200 K xuống 700 K, dải 

nhiệt độ xảy ra sự chuyển pha thủy tinh với nhiệt độ chuyển pha 

thủy tinh là Tg=1106 K. Phân tích simplex và phân tích entropy 

cục bộ cho thấy, trong mẫu vật liệu ô-xít ASC luôn tồn tại những 

vùng mật độ cao “như chất rắn” và những vùng mật độ thấp “như 

chất lỏng” ở cả trạng thái lỏng và trạng thái thủy tinh. 

 Abstract - Molecular dynamics (MD) simulations have been 

used to simulate the sample of Al2O3-SiO2-CaO (ASC) oxide 

during the cooling process from high to low temperature. The 

microstructures of the sample were analyzed by the radial 

distribution function (RDF), coordination number (CN), bond 

angle distribution, simplex anlysis, and local entropy analysis. 

The change in CN of Ca atoms occurs most strongly in the 

temperature range from 1200 K to 700 K, in which the glass 

transition occurs with Tg=1106 K. The simplex analysis and local 

entropy analysis show that the ASC oxide consists of the high 

density regions, such as “solid-like” regions, and low density 

regions, such as “liquid-like” regions, in both liquid and glass 

states. 

Từ khóa - Mô phỏng động lực học phân tử; Al2O3-SiO2-CaO; 

như chất rắn; như chất lỏng; quá trình nguội 

 Key words - MD simulation; Al2O3-SiO2-CaO; solid-like; liquid-

like; cooling process 

 

1. Giới thiệu 

Ô-xít ASC có tầm quan trọng đối với khoa học địa chất 

bởi chúng là thành phần đáng kể của mắc-ma trong lòng 

đất, ở đó các tính chất nhiệt động học của ô-xít ASC phụ 

thuộc mạnh mẽ vào đặc tính cấu trúc vi mô [1]. Do có tính 

chất chịu nhiệt cùng với cơ tính và tính chất quang học tốt, 

ô-xít ASC trở nên hấp dẫn với nhiều ứng dụng công nghiệp 

và dân dụng [2, 3]. Ngoài ra, ô-xít ASC nóng chảy cũng là 

thành phần chính của xỉ trong quá trình luyện gang và thép. 

Do đó, việc nghiên cứu cấu trúc vi mô của ô-xít ASC trong 

quá trình nguội từ nhiệt độ cao về nhiệt độ thấp là cần thiết. 

Ô-xít ASC có cấu trúc mạng trộn vào nhau của hai  

ô-xít SiO2 và Al2O3 tạo mạng tứ diện với các liên kết mạnh 

Si-O và Al-O. Cation Ca2+ làm thay đổi mạng cấu trúc của 

Si-O và Al-O bởi sự cạnh tranh liên kết với nguyên tử O 

[4]. Các nguyên tử O ở vị trí “cầu nối” (bridging oxygen – 

BO) hoặc ở vị trí “không cầu nối” (nonbridging oxygen – 

NBO). Các vị trí BO liên kết các tứ diện AlO4 hoặc SiO4 

tạo thành các liên kết bền vững. Các vị trí NBO liên kết tứ 

diện AlO4 hoặc SiO4 với cation Ca2+ tạo nên liên kết tương 

đối yếu. Ở trạng thái lỏng, ô-xít ASC có mạng Al-O chứa 

hầu hết là đơn vị AlO4 và một phần nhỏ đơn vị AlO3 và 

AlO5. Trong khi đó, mạng Si-O chứa hầu hết là đơn vị SiO4 

và một phần rất nhỏ đơn vị SiO3. Ngược lại, mạng Ca-O 
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chứa các đơn vị CaO4, CaO5, CaO6, CaO7, CaO8 với đơn vị 

CaO6 là chủ yếu. Ô-xít ASC ở trạng thái thủy tinh có tỉ 

phần (fraction -F) đơn vị AlO3 và AlO5 không đáng kể, 

trong khi đó tỉ phần CaO6 tăng lên đáng kể và không phát 

hiện đơn vị SiO3 [4-7]. Các nghiên cứu mô phỏng ở mức 

nguyên tử đã tiến hành nghiên cứu cấu trúc, sự chuyển pha 

và cơ tính của ô-xít ASC [8-10]. Các kết quả mô phỏng về 

cấu trúc như độ dài liên kết Al-O, Si-O, Ca-O, SPT của 

nguyên tử O quanh các nguyên tử Al, Si, và Ca là phù hợp 

tốt với thực nghiệm. Với việc sử dụng phương pháp mô 

phỏng, các tác giả đã tính được các phân bố góc liên kết  

O-Si-O có đỉnh phân bố ở 108,2 và giá trị góc này rất gần 

với giá trị góc của một tứ diện đều (109,4). Trong khi đó 

phân bố góc O-Al-O rộng hơn so với phân bố góc O-Si-O 

và có đỉnh ở 107,2. Điều này cho thấy các đơn vị cấu trúc 

AlO4 bị biến dạng hơn so với các đơn vị cấu trúc SiO4 [8]. 

Như vậy, cả thực nghiệm và mô phỏng đều cho thấy ô-xít 

ASC ở trạng thái lỏng cũng như trạng thái thủy tinh có cấu 

trúc mạng Al-O, Si-O và Ca-O với các đơn vị cấu trúc chủ 

yếu là AlO4, SiO4 và CaO6. Như vậy, ở trạng thái lỏng  

ô-xít ASC có thể tồn tại những vùng có cấu trúc như đậm 

đặc (có mật độ cao) và ở trạng thái rắn thủy tinh ô-xít ASC 

cũng có thể tồn tại những vùng có cấu trúc loãng (mật độ 

thấp). Để làm sáng tỏ nhận định này cần có những công cụ 
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phân tích như phân tích cấu trúc simplex [11] hoặc entropy 

cục bộ [12]. Những vùng có cấu trúc loãng thường sẽ là nơi 

tập trung nhiều các simplex có bán kính lớn và các nguyên 

tử có giá trị entropy cục bộ lớn. Ngược lại, những vùng có 

cấu trúc đậm đặc sẽ là nơi các simplex có bán kính nhỏ và 

các nguyên tử có giá trị entropy cục bộ nhỏ. 

Do vậy, trong nghiên cứu này nhóm tác giả tiến hành 

nghiên cứu các đặc trưng cấu trúc của ô-xít ASC trong quá 

trình làm nguội từ nhiệt độ cao xuống nhiệt độ thấp bằng 

phương pháp mô phỏng ĐLHPT. Các phương pháp phân 

tích cấu trúc như HPBXT, SPT, phân bố góc liên kết, phân 

tích simplex và tính toán entropy cục bộ để làm sáng tỏ các 

đặc trưng cấu trúc trong quá trình làm nguội. 

2. Phương pháp tính toán 

Phương pháp ĐLHPT được sử dụng để mô phỏng mẫu 

vật liệu ô-xít ASC. Chương trình mô phỏng sử dụng thế 

tương tác cặp cho các tương tác giữa các nguyên tử, ở đó bao 

gồm tương tác tĩnh điện Cu-lông cùng với hàm thế 

Buckingham. Các thông số của thế tương tác cặp này được 

trình bày chi tiết ở công trình [9]. Trong công trình [9], các 

tác giả cũng đã chỉ ra cấu trúc của mô hình vật liệu ô-xít ASC 

mô phỏng bằng ĐLHPT phù hợp tốt với kết quả thực nghiệm 

[7]. Ở mô phỏng vật liệu ô-xít ASC này, phương pháp 

ĐLHPT sử dụng thuật toán Verlet với bước thời gian mô 

phỏng là 1 fs. Điều kiện biên tuần hoàn được áp dụng cho 

mẫu mô phỏng vật liệu ô-xít ASC. Mẫu vật liệu ô-xít ASC 

chứa 10250 nguyên tử với 6250 nguyên tử O, 1500 nguyên 

tử Al, 1500 nguyên tử Si và 1000 nguyên tử Ca. Ảnh hưởng 

kích thước mô hình lên đặc tính cấu trúc của các ô-xít 

đa thành phần cũng đã được nghiên cứu [13]. Nghiên cứu 

này chỉ ra rằng, chỉ những mô hình với số nguyên tử nhỏ hơn 

3000 có thể dẫn đến các kết luận không chính xác. Trong mô 

phỏng này, ban đầu tọa độ các nguyên tử được gieo  

ngẫu nhiên trong không gian mô phỏng với kích thước 54 Å 

 54 Å  54 Å. Mẫu vật liệu được nung nóng tại nhiệt độ 

5000 K trong khoảng thời gian 100 ps với áp suất P=1at 

(điều kiện NPT) để đảm bảo các vị trí nguyên tử ban đầu bị 

phá vỡ hoàn toàn. Sau đó, các mẫu được làm lạnh xuống 

nhiệt độ 300 K với hệ số làm lạnh là 1013 K/s. Cũng ở nghiên 

cứu [13], các tác giả chỉ ra rằng nếu tốc độ làm lạnh không 

lớn hơn 1013 K/s thì hiệu ứng làm lạnh không làm ảnh hưởng 

đến cấu trúc tầm trung của mô hình. Trong quá trình làm 

nguội, tọa độ của các nguyên tử trong mẫu được lưu lại tại 

các nhiệt độ xác định để tiến hành phân tích các đặc trưng 

cấu trúc thông qua HPBXT, SPT, phân bố góc liên kết, phân 

tích simplex và các tính toán entropy cục bộ. 

3. Kết quả và thảo luận 

Hình 1 trình bày HPBXT của mẫu ô-xít ASC tại các nhiệt 

độ khác nhau trong quá trình làm nguội xuống 300 K. Nhóm 

tác giả nhận thấy, ở nhiệt độ 3600 K, các đường cong của 

HPBXT có đỉnh thứ nhất cao với độ rộng khá lớn, trong khi 

đó đỉnh thứ hai thấp hơn và rộng hơn. Các đường cong này 

là là xấp xỉ bằng 1 khi bán kính r tăng lên. Điều này cho thấy 

rằng ô-xít ASC có cấu trúc trật tự gần tại 3600 K. Nhiệt độ 

càng xuống thấp ta thấy các đỉnh của đường cong HPBXT 

tăng cao và độ rộng đỉnh hẹp lại, đặc biệt là đỉnh thứ nhất. 

Điều này cho thấy cấu trúc của vật liệu trật tự hơn trong quá 

trình làm nguội. Từ vị trí đỉnh thứ nhất của HPBXT có thể 

suy ra độ dài liên kết trung bình của các nguyên tử trong mẫu 

vật liệu. Vị trí đỉnh thứ nhất của hàm gAl-O(r) tăng từ 1,75 Å 

tại nhiệt độ 3600 K lên đến 1,77Å ở nhiệt độ 300 K, trong 

khi đó vị trí đỉnh thứ nhất hàm gSi-O(r) là 1,61 Å không thay 

đổi với nhiệt độ và vị trí đỉnh thứ nhất hàm gCa-O(r) tăng từ 

2,33 Å tại nhiệt độ 3600 K đến 2,39 Å ở nhiệt độ 300 K. 

Ngược lại, với các HPBXT ở trên, vị trí đỉnh thứ nhất hàm 

gO-O(r) lại giảm từ 2,70 Å tại nhiệt độ 3600 K xuống 2,63 Å 

ở nhiệt độ 300 K. Các độ dài liên kết Al-O, Si-O, và Ca-O 

của mẫu mô phỏng này là phù hợp tốt với các kết quả thực 

nghiệm: 1,76 0,02 Å cho Al-O, 1,62 0,02 Å cho Si-O và 

2,35  0,05 Å cho Ca-O [6, 7]. 

 

Hình 1. Các hàm PBXT của mẫu tại các nhiệt độ khác nhau 

rong quá trình làm nguội 

 

Hình 2. Phân bố góc trong đơn vị cấu trúc thay đổi theo  

nhiệt độ: a) O-Al-O trong AlO4, b) O-Si-O trong SiO4,  

và c) O-Ca-O trong CaO6 

 

Hình 3. Sự thay đổi a) SPT và b) tỉ phần cấu trúc CaOz  

theo nhiệt độ làm nguội 
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Cấu trúc của ô-xít ASC gồm các đơn vị cấu trúc AlOx, 

SiOy, và CaOz liên kết với nhau bởi nguyên tử O. Các đơn 

vị cấu trúc AlO4, SiO4 và CaO6 chiếm tỉ phần chủ yếu 

trong mạng lưới cấu trúc. Các phân bố góc liên kết O-Al-

O trong đơn vị cấu trúc AlO4, O-Si-O trong đơn vị cấu 

trúc SiO4, và O-Ca-O trong đơn vi cấu trúc CaO6 thay đổi 

theo nhiệt độ được trình bày trên Hình 2. Quan sát thấy 

rằng, phân bố của góc O-Al-O rất rộng và có đỉnh tại vị 

100,7 ở nhiệt độ 3600 K. Nhiệt độ giảm xuống làm cho 

độ rộng phân bố góc này nhanh chóng thu hẹp lại và tăng 

chiều cao. Hơn nữa vị trí đỉnh phân bố dịch chuyển về vị 

trí 106,6. Điều này cho thấy 4 nguyên tử O của đơn vị 

cấu trúc AlO4 có xu hướng tạo thành tứ diện đều khi nhiệt 

độ giảm về 300 K. Tương tự, phân bố góc O-Si-O cũng 

giảm độ rộng, tăng độ cao khi nhiệt độ giảm và có vị trí 

đỉnh phân bố là 109,4 ở nhiệt độ 300 K. Dễ dàng nhận 

thấy, phân bố góc O-Si-O hẹp và cao hơn phân bố góc O-

Al-O cùng ở nhiệt độ, chứng tỏ cấu trúc AlO4 bị biến dạng 

hơn cấu SiO4 như đã được phát hiện ở nghiên cứu trước 

[8]. Phân bố góc O-Ca-O cho thấy, tăng độ cao đỉnh tại vị 

trí 89 khi nhiệt độ giảm xuống 300 K, cho thấy bát diện 

tạo bởi 6 nguyên tử O có nguyên tử Ca ở tâm có xu hướng 

tạo thành bát diện đều khi nhiệt độ giảm xuống. 

 

Hình 4. Sự thay đổi thể tích mẫu vật liệu theo nhiệt độ làm nguội 

SPT của các nguyên tử O xung quanh nguyên tử Al, Si 

và Ca theo nhiệt độ làm nguội được trình bày trên Hình 

3(a). Ở nhiệt độ 3600 K, SPT của Al, Si và Ca lần lượt là 

3,70, 3,85 và 6,09. Khi nhiệt độ dần giảm xuống, SPT của 

Al và Si lần lượt từ từ tăng dần tới 4,01 và 4,00. Điều này 

cho thấy, ở nhiệt độ cao xuất hiện một lượng nhỏ đơn vị 

cấu trúc AlO3 và SiO3 trong mẫu vật liệu. Trong khi đó, 

SPT của Ca tăng dần tới 6,84 ở nhiệt độ 1200 K rồi đột 

ngột giảm xuống 6,32 ở nhiệt độ 700 K và sau đó tăng nhẹ 

lên 6,35 ở nhiệt độ 300 K. Quan sát trên Hình 3(b), có thể 

thấy được sự thay đổi tỉ phần các đơn vị cấu trúc CaOz 

(z=5÷8) theo nhiệt độ. Tỉ phần của các đơn vị cấu trúc này 

thay đổi mạnh mẽ nhất trong khoảng nhiệt độ giảm từ 1200 

K xuống 700 K. Do đó, chứng tỏ là có sự chuyển pha cấu 

trúc trong khoảng nhiệt độ này. Nhóm tác giả tiến hành tính 

toán sự thay đổi của thể tích mẫu vật liệu theo nhiệt độ làm 

nguội như trình bày trên Hình 4. Đường trung bình của sự 

thay đổi thể tích theo nhiệt độ gấp khúc tại nhiệt độ  

1106 K. Đây chính là điểm chuyển pha từ lỏng sang thủy 

tinh của mẫu vật liệu. Mẫu vật liệu Al-Si-Ca-O này có 

R=CaO/Al2O31,333 và tỉ phần (mol%) của SiO2 chiếm 

~46%. Do vậy, nhiệt độ chuyển pha thủy tinh của mẫu vật 

liệu này, Tg=1106 K, là phù hợp với dữ liệu thực nghiệm 

[6]. Tuy nhiên, ở đây nhóm tác giả cũng chú ý rằng nhiệt 

độ chuyển pha thủy tinh giảm khi tốc độ làm lạnh của mẫu 

giảm [14]. Đây là một hiệu ứng bình thường vì mẫu vật liệu 

hồi phục nhiều hơn ở tốc độ làm lạnh thấp hơn. Rõ ràng, 

sự chuyển đổi đơn vị cấu trúc của Ca mạnh mẽ hơn Al và 

Si trong quá trình làm nguội. Điều này cho thấy các nguyên 

tử Ca tác động mạnh vào quá trình chuyển pha thủy tinh 

của vật liệu ô-xít ASC. 

Hình 5 hiển thị trực quan hóa mẫu vật liệu tại nhiệt độ 

3600K, 1200 K và 300 K. Dễ dàng quan sát thấy, ở nhiệt 

độ cao, mẫu có những lỗ hổng lớn xuất hiện. Để làm rõ 

điều này nhóm tác giả đã tính toán phân bố bán kính các 

simplex được trình bày trên Hình 6. Quan sát thấy, sự thay 

đổi của đường cong phân bố theo nhiệt độ: đỉnh phân bố có 

độ cao thấp và loang rộng sang bên phải ở nhiệt độ cao; độ 

cao đỉnh phân bố tăng và độ rộng thu hẹp khi nhiệt độ giảm. 

Điều này cho thấy, ở nhiệt độ cao trong mẫu có nhiều 

simplex lớn (tương ứng với lỗ hổng lớn) và số lượng các 

simplex lớn này giảm khi nhiệt độ làm nguội giảm xuống. 

 

Hình 5. Trực quan hóa mẫu vật liệu tại nhiệt độ 3600 K, 1200 K 

và 300 K (màu đỏ: nguyên tử O, màu cyan: nguyên tử Al, 

màu xanh dương: nguyên tử Si và màu vàng: nguyên tử Ca) 

 

Hình 6. Phân bố bán kính (RS) của các simplex trong  

mẫu tại tác nhiệt độ khác nhau 

Trên Hình 7 nhóm tác giả trực quan hóa các simplex có 

bán kính RS2,7Å. Trong quá trình phân tích simplex có 

thể thấy, có simplex chỉ chứa nguyên tử O – gọi là  
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O-simplex; có simplex chỉ chứa nguyên tử O và Al – gọi là 

OAl-simplex; có simplex chỉ chứa nguyên tử O và Si – gọi 

là OSi-simplex; có simplex chỉ chứa nguyên tử O và Ca – 

gọi là OCa-simplex; có simplex chỉ chứa nguyên tử O, Al 

và Si – gọi là OAlSi-simplex; có simplex chỉ chứa nguyên 

tử O, Al và Ca – gọi là OAlCa-simplex; có simplex chỉ 

chứa nguyên tử O, Si và Ca – gọi là OSiCa-simplex; có 

simplex chứa nguyên tử O, Al, Si và Ca – gọi là OAlSiCa-

simplex. Nhóm tác giả không tìm thấy simplex nào mà 

không chứa nguyên tử O. Như quan sát trên Hình 7 có thể 

thấy, ở nhiệt độ cao 3600 K số lượng simplex lớn này là rất 

nhiều. Số lượng nhiều là O-simplex, OCa-simplex, OAl-

simplex, OSi simplex và OAlCa-simplex. Các simplex này 

có xu hướng kết cụm lại với nhau tạo thành cụm lớn liên 

thông với nhau. Điều này chứng tỏ, đa phần các simplex 

này tạo thành các vùng loãng có mật độ thấp và những vùng 

không chứa chúng đậm đặc hơn có mật độ cao hơn. Khi 

nhiệt độ giảm xuống, số lượng simplex lớn này giảm nhanh 

chóng. Tuy nhiên, ở nhiệt độ 300 K vẫn thấy số lượng 

simplex lớn là đáng kể. Chúng vẫn có xu hướng kết cụm 

lại với nhau. Điều này cho thấy, ô-xít ASC ở trạng thái thủy 

tinh vẫn tồn tại những vùng loãng mật độ thấp chứa các 

cụm simplex lớn này. 

Nhóm tác giả đã tính toán entropy cục bộ trung bình  

( Ss ) của từng nguyên tử trong mô hình vật liệu ô-xít ASC. 

Sự phân bố entropy cục bộ trung bình này được trình bày 

trên Hình 8. Quan sát thấy rằng, ở nhiệt độ cao 3600 K, 

phân bố Ss  có độ rộng lớn với giá trị trải dài từ -27 kB đến 

-15 kB. Khi nhiệt độ giảm xuống, phân bố Ss  giảm độ 

rộng, tăng chiều cao đồng thời vị trí đỉnh phân bố cũng dịch 

chuyển sang phía trái nơi có các giá trị Ss  nhỏ hơn. Giá trị 

Ss  của nguyên tử càng nhỏ thì nguyên tử đó nằm trong 

vùng “như chất rắn (solid-like)”, ngược lại giá trị Ss  lớn 

thì nguyên tử đó nằm trong vùng “như chất lỏng (liquid-

like)” [12]. Quan sát phân bố Ss  thấy rằng, các phân bố 

này có độ xen phủ nhau dù nhiệt độ thay đổi từ lỏng sang 

thủy tinh. Điều này chứng tỏ có cấu trúc tạo thành các vùng 

đậm đặc như “như chất rắn” của vật liệu ở trạng thái lỏng 

và có cấu trúc tạo thành vùng loãng “như chất lỏng” của 

vật liệu ở trạng thái thủy tinh. Để làm rõ hơn điều này, 

nhóm tác giả trực quan hóa các nguyên tử theo giá trị Ss  

như trên Hình 9. Các nguyên tử có màu đỏ tương ứng có 

giá trị Ss lớn biểu thị chúng nằm trong vùng loãng “như 

chất lỏng”. Ngược lại, các nguyên tử màu xanh tương ứng 

có giá trị Ss  nhỏ biểu thị chúng nằm trong vùng đậm đặc 

như “như chất rắn”. Rõ ràng, ở nhiệt độ cao, T=3600 K, 

vẫn thấy các đám nguyên tử màu xanh tụ thành từng đám 

chứng tỏ tồn tại những vùng “như chất rắn”. Nhiệt độ càng 

giảm thì các đám nguyên tử màu đỏ giảm dần và các đám 

nguyên tử màu xanh loang rộng hơn. Khi nhiệt độ giảm 

xuống 300 K, các đám nguyên tử màu xanh chiếm đa số 

trong khi đó vẫn tồn tại những đám nguyên tử màu đỏ tạo 

thành từng đám. Do đó, chứng tỏ rằng ở trạng thái thủy tinh 

vẫn tồn tại những đám nguyên tử “như chất lỏng”. Nhóm 

tác giả đã tính toán tỉ lệ nguyên tử Al, Si và Ca tại nhiệt độ 

3600 K ở vùng “như chất rắn” là Al:Si:Ca3,52:3,50:1. Tỉ 

lệ nguyên tử Al, Si và Ca tại nhiệt độ 1200 K ở vùng “như 

chất rắn” là Al:Si:Ca1,91:1,75:1. Trong khi đó, tỉ lệ 

nguyên tử Al, Si và Ca tại nhiệt độ 300 K ở vùng “như chất 

lỏng” là Al:Si:Ca1,35:2,28:1. Như ta đã biết tỉ lệ nguyên 

tử Al, Si và Ca trong mẫu là Al:Si:Ca1,5:1,5:1. Kết quả 

cho thấy, ở nhiệt độ cao thì các nguyên tử Al và Si chủ yếu 

tạo nên vùng “rắn hóa”. Tại nhiệt độ thấp 300 K, nguyên 

tử Si chiếm số lượng nhiều nhất tạo nên vùng “lỏng hóa”. 

 

Hình 7. Trực quan hóa các simplex với bán kính RS2,7Å  

(màu đỏ: O-simplex, màu cyan: OAl-simplex, màu xanh  

dương: OSi-simplex, màu vàng: OCa-simplex, màu xanh lá: OAlSi 

simplex, màu tím: OAlCa-simplex, màu xám: OSiCa-simplex) 

 

Hình 8. Phân bố entropy cục bộ trung bình của  

các nguyên tử tại các nhiệt độ khác nhau 

 

Hình 9. Trực quan hóa các nguyên tử theo giá trị entropy cục 

bộ trung bình của các nguyên tử tại các nhiệt độ khác nhau 
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4. Kết luận 

Mẫu vật liệu ô-xít ASC được làm nguội từ nhiệt độ cao 

xuống nhiệt độ 300 K bằng mô phỏng ĐLHPT. Cấu trúc 

mô hình vật liệu ô-xít ASC phù hợp tốt với kết quả thực 

nghiệm. Sự chuyển đổi đơn vị cấu trúc của nguyên tử Ca 

là mạnh mẽ hơn nhiều so với nguyên tử Al và Si, đặc biệt 

trong khoảng nhiệt độ từ 1200 K xuống 700 K. Nhiệt độ 

chuyển pha thủy tinh của mẫu vật liệu ô-xít ASC này là 

1106 K cho thấy, nguyên tử Ca đã tác động mạnh vào sự 

chuyển pha này. Phân tích simplex và entropy cục bộ đã 

chỉ ra mẫu ô-xít ASC tại nhiệt độ cao 3600 K tồn tại đáng 

kể những vùng “như chất rắn”, và những vùng “như chất 

rắn” này tăng lên loang rộng khi nhiệt độ giảm. Khi nhiệt 

độ giảm xuống nhiệt độ phòng 300 K, ô-xít ASC vẫn chứa 

những vùng nhỏ có cấu trúc “như chất lỏng”. 
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