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Tóm tắt. Bài báo rút ra biểu thức giải tích của hệ số khuếch tán của nguyên từ xen kẽ phụ 

thuộc vào độ biến dạng và áp suất đối với hợp kim xen kẽ AB với cấu trúc lập phương tâm 

diện (LPTD) bằng phương pháp thống kê mômen trên cơ sở kết quả nghiên cứu trước đây 

đối với kim loại và chất bán dẫn. Kết quả lí thuyết được áp dụng cho hợp kim AuSi. Các 

kết quả tính số của chúng tôi nghiệm đúng định luật Arrhenius  

Từ khóa: hợp kim xen kẽ, hệ số khuếch tán, độ biến dạng, áp suất, AuSi, định luật 

Arrhenius, phương pháp thống kê mômen.  

1.   Mở đầu 

Khi biến dạng, hình dáng và kích thước của vật liệu bị biến đổi và điều đó dẫn đến sự thay 

đổi của hằng số mạng và các tính chất vật lí của của hệ như tính chất nhiệt, tính chất điện, tính 

chất từ,… Đặc biệt là sự biến dạng của một vật ảnh hưởng mạnh đến hiện tượng khuếch tán. 

Gần đây, vấn đề này thu hút sự quan tâm của nhiều nhà khoa học [1-3]. Tuy nhiên, hầu như các 

công trình nghiên cứu tập trung vào các chất bán dẫn.  
Có nhiều phương pháp lí thuyết trong nghiên cứu khuếch tán của tinh thể như lí thuyết 

thống kê cổ điển (mô hình Einstein), lí thuyết tốc độ phản ứng [4], lí thuyết động lực học [5, 6]. 

Nhìn chung, các phương pháp lí thuyết này đều có hạn chế như không xác định được biểu thức 

giải tích của năng lượng kích hoạt và thừa số trước hàm mũ trong hệ số khuếch tán mà thường 

phải xác định dưới dạng các công thức bán kinh nghiệm hoặc chứa các thông số chưa biết. 

Hơn nữa, đóng góp của hiệu ứng phi điều hoà trong dao động mạng bị bỏ qua. Về thực nghiệm, 

mặc dù có nhiều phương pháp nghiên cứu khuếch tán như phương pháp cộng hưởng từ, phương 

pháp phần tử đánh dấu, phương pháp tán xạ nơtron nhiệt,… nhưng các kết quả đo được bằng 

các phương pháp khác nhau có sự sai lệch khá lớn [7]. Nhằm khắc phục những hạn chế trên 

trong bài báo này, chúng tôi đã áp dụng của phương pháp thống kê mômen [7] vào nghiên cứu 

quá trình khuếch tán của các hợp kim xen kẽ nhị nguyên khi kể đến hiệu ứng phi điều hoà của 

dao động mạng [8-11].  

Việc nghiên cứu ảnh hưởng của ứng suất lên hiện tượng khuếch tán giúp chúng ta hiểu sâu 

sắc hơn về cơ chế khuếch tán của nguyên tử [1]. Ứng suất ở đây bao gồm ứng suất thuỷ tĩnh  
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hay còn gọi là áp suất và ứng suất không thuỷ tĩnh hay còn gọi là ứng suất. Ảnh hưởng 

của ứng suất và áp suất lên hệ số khuếch tán của kim loại và bán dẫn nguyên tố đã được 

xem xét trong [12, 13]. Trong bài báo này, chúng tôi phát triển ý tưởng trong [12, 13] để 

rút ra sự phụ thuộc của hệ số khuếch tán vào độ biến dạng và áp suất đối với hợp kim 

xen kẽ nhị nguyên với cấu trúc LPTD bằng cách áp dụng phương pháp thống kê mômen. 

Kết quả lí thuyết được áp dụng tính số cho hợp kim AuSi. 

2.  Nội dung nghiên cứu 

2.1. Kết quả lí thuyết 

Có hai cơ chế khuếch tán chính là cơ chế xen kẽ và cơ chế nút khuyết. Trong hợp kim xen 

kẽ, cơ chế nút khuyết là cơ chế khuếch tán có ưu thế hơn. Từ điều kiện cực tiểu của thế nhiệt 

động Gibbs trong hợp kim xen kẽ AB có nút khuyết với cấu trúc LPTD có thể suy ra nồng độ 

nút khuyết cân bằng như sau [8-11] 

Bo Bo
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f f
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v v

g AB c g B
n n

k T k T

   
= − = −   

   
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v
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n

k T

 + +
= − 

 
 

                                (1) 

trong đó 
Bok là hằng số Boltzmann, A là nguyên tử kim loại chính A trong kim loại tinh khiết có 

có cấu trúc LPTD, A1 là nguyên tử kim loại chính A ở các tâm diện của ô mạng lập phương, 

A2 là nguyên tử kim loại chính A ở các đỉnh của ô mạng lập phương, B là nguyên tử xen kẽ ở 

tâm khối của ô mạng lập phương, 1 15A Bc c= −  là nồng độ nguyên tử A, 
1

6A Bc c=  là nồng độ 

nguyên tử A1, 
2

8A Bc c=  là nồng độ nguyên tử A2 và 
Bc  là nồng độ nguyên tử B và ( )f

vg X là 

sự thay đổi thế nhiệt động Gibbs của một nguyên tử X (X = A, A1, A2, B) để tạo thành một 

nút khuyết  

                   
* 0

0( ) .f

v X X Xg X u P V= − + +                                               (2)                        

Ở đây, 
0

X  là sự thay đổi năng lượng tự do Helmholtz của một nguyên tử X khi nó dịch 

chuyển khỏi nút mạng để tạo thành một nút khuyết, 
*

0 Xu  là năng lượng liên kết của một nguyên 

tử X trong hệ, VX là thể tích kích hoạt ứng với nguyên tử X (sự thay đổi thể tích của mạng tinh 

thể khi tạo ra một nút khuyết).  

Nếu giả thiết sau khi dịch chuyển sang vị trí mới, nguyên tử tinh thể X có giá trị năng 

lượng tự do Helmholtz là 
0 0

X X XB  = với BX là một hệ số tỉ lệ được coi như một hằng số thì ta 

có thể viết biểu thức của 
0X  như sau [8-11] 

                      ( )0 0 0 01 .X X X X XB    = − = −                                             (3) 

Năng lượng tự do Helmholtz của hợp kim xen kẽ AB lí tưởng với cấu trúc LPTD ứng với 

một nguyên tử có dạng [8-11] 

                   
1 1 2 2

0 0 0 0 0 ,c

AB A A B B A A A A ABc c c c TS    = + + + −                              (4) 

trong đó 
0

X (X = A, A1, A2, B) là năng lượng tự do của một nguyên tử X và có dạng  
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           ( )2

0 1 23 ln 1 , , , , .Xx

X XN x e X A A A B  − = + − =
 

                              (6) 

Trong phép gần đúng điều hòa,  

                     ( )20

0 3 ln 1 .Xx

X X Xu x e  − + + −
 

                                          (7) 

0
0

X
X

U
u

N
=  là năng lượng liên kết của một nguyên tử X, N là số nguyên tử của hợp kim, 

Bok T = ,
( )

Bo

!
ln

! !

A Bc

AB

A B

N N
S k

N N

+
=  là entrôpi cấu hình của hợp kim AB. 

Do thế nhiệt động Gibbs ,G H TS= − trong đó H là entanpi nên  

                  ( ) ( ) ( ),f f f

v v vg X h X Ts X= −                                                    (8) 

trong đó ( )f

vh X và ( )f

vs X  tương ứng là entanpi và entrôpi ứng với một nguyên tử X để tạo 

thành một nút khuyết. 

Nếu cơ chế khuếch tán là do sự trao đổi vị trí giữa nguyên tử ở nút mạng với nút khuyết ở 

nút bên cạnh thì hệ số khuếch tán của nguyên tử xen kẽ B trong hợp kim xen kẽ AB có cấu trúc 

LPTD có dạng [8-11] 

                                
2

1 ,vD g n r=                                                                 (9) 

trong đó 
1 ,g n f f= là thừa số tương quan và 

1n  là số nguyên tử trên quả cầu phối vị thứ nhất, 

 là tần số bước nhảy và 
1r  là độ dài bước nhảy hiệu dụng đối với nguyên tử xen kẽ B. f = 1 khi 

tất cả các nguyên tử bao quanh một nút khuyết có cùng bước nhảy hiệu dụng. Vì nguyên tử ở 

gần nút khuyết khi nhảy vào vị trí của nút khuyết có xác suất lớn hơn so với các nguyên tử ở xa 

nút khuyết nên khi đó f < 1. Một cách gần đúng,  

                       

2

1 1

1 2
1 1 ,f

n n

 
 −  − 
 

                                                      (10) 

Đối với nguyên tử xen kẽ B trong hợp kim xen kẽ AB có cấu trúc LPTD, 
1 12,n =  f = 0,83. 

Thừa số tương quan phụ thuộc vào đặc tính hình học của mạng và không phụ thuộc vào nhiệt 

độ. Sự phụ thuộc nhiệt độ của thừa số tương quan liên quan ảnh hưởng của nút khuyết kép vào 

sự khuếch tán ở nhiệt độ cao. 

Tần số bước nhảy của nguyên tử xen kẽ B trong hợp kim xen kẽ AB có cấu trúc LPTD 

được xác định bởi 
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k T


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 
 =  

 
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trong đó  là tần số dao động của nguyên tử B. 
0(1)

B là sự thay đổi năng lượng tự do 

Helmholtz của nguyên tử B nằm trên quả cầu phối vị thứ nhất có tâm là nút khuyết khi dịch 

chuyển vào vị trí của nút khuyết và được viết dưới dạng 

                         ( )0(1) 0(1)1 ,B B BB  = −                                                        (12) 

trong đó 
BB  là hằng số giống như BX trong công thức (4). 

Có thể viết lại hệ số khuếch tán của nguyên tử xen kẽ B trong hợp kim xen kẽ AB có cấu 

trúc LPTD dưới dạng 

                        

0(1)

0

Bo

exp ,
f

v Bh
D D

k T

 − + 
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 
                                            (13) 

                             

2

1 1
0

Bo

exp .
2

f

vsn f r
D

k





 
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 
                                                (14) 

Năng lượng kích hoạt nguyên tử xen kẽ B gồm entanpi tạo thành nút khuyết và entanpi 

dịch chuyển nút khuyết 

                                   ,f m

v vQ h h= +                                                            (15) 

trong đó 
m

vh là entanpi dịch chuyển nút khuyết và được xác định bởi 

                             
0(1).m m m

v v v Bh g Ts = + = −                                                (16) 

Từ các kết quả trên đây suy ra 

                 
* 0 0(1)

0

f

B B B v BQ u Ts P V = − + − + +                                     (17) 

và 

                           0

Bo

exp .
Q

D D
k T

 
= − 

 
                                                   (18) 

Sự phụ thuộc nhiệt độ và áp suất của năng lượng kích hoạt và hệ số khuếch tán của tinh thể 

có thể được xác định một cách gần đúng bởi 

               ( , ) (0, ) ,f

B vQ P T Q T P V Ts +  +                                       (19) 
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0(0, ) (0, ) (0, ) (0, )B B BQ T u T T T = − + −                           (20) 
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Tại P = 0, 
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Q T
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2

1 1
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D T
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

 
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Entrôpi tạo nút khuyết 
f

vs  có thể được xác định trong phép gần đúng hai quả cầu phối vị 

đầu tiên với tâm là nút khuyết với số nguyên tử là 
1n  và 

2n  bởi [13]. 
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0
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Bo2
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  (25)      

Các hằng số BB và 
BB được xác định bởi [15] 

                                 

*

0

0
1 ,B

B

B

u
B


 +                                                                 (26) 

                             

* 0

0

0(1)
1 .

2

B B

B

B

u
B





− 
  +                                                         (27) 

Ảnh hưởng của ứng suất lên sự khuếch tán thể hiện qua hàm công chống lại trường ứng 

suất trong khi hình thành nút khuyết. Dưới tác dụng của ứng suất kéo lưỡng trục, nồng độ nút 

khuyết cân bằng trong tinh thể có dạng [1]  

                          
Bo

( ) (0)exp ,
r

v v

V
n n

k T




 
=  

 
                                                   (28)  

trong đó 
rV là thể tích hồi phục mạng. Đó là sự thay đổi thể tích mạng khi một nút khuyết hình 

thành và dịch chuyển đến bề mặt mẫu.  là ứng suất và (0)vn là nồng độ nút khuyết cân bằng 

của tinh thể không chịu tác dụng của ứng suất và có dạng (1).  

Mối quan hệ giữa các hệ số khuếch tán D( ), D(0), nhiệt độ T, ứng suất lưỡng trục  theo 

phương vuông góc với bề mặt tự do, thể tích hồi phục 
rV và thể tích dịch chuyển nút khuyết 

mV (sự thay đổi thể tích mạng khi nút khuyết dịch chuyển tới vị trí ổn định mới) được cho bởi [1].  
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                                         (29) 

trong đó D(0) là hệ số khuếch tán của tinh thể khi chưa chịu tác dụng của ứng suất và có dạng 

(23)  

0

Bo

(0, )
(0) (0, ) (0, )exp .

Q T
D D T D T

k T

 
 = − 

 
 

Do đó, 
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


 +
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  

                                       (31) 

Đối với kim loại và hợp kim, sự phụ thuộc của hệ số khuếch tán vào ứng suất là do sự phụ 

thuộc ứng suất của hệ số trước hàm mũ trong hệ số khuếch tán và năng lượng kích hoạt không 

phụ thuộc vào ứng suất. Kết quả này phù hợp với nghiên cứu của Johansson và Toxvaerd [14]. 

Có thể tính các thể tích 
rV  và 

mV bằng phương pháp tĩnh học phân tử hoặc mô phỏng 

động lực học [1]. Theo các kết quả lí thuyết và thực nghiệm, 
mV  rất nhỏ so với 

rV và thể tích 

nguyên tử [1] và do đó, ta thường bỏ qua 
mV  trong tính toán. Ta có thể tính 

rV  từ điều kiện 

cực tiểu của năng lượng tự do Helmholtz 
0

AB  của hợp kim lí tưởng và năng lượng tự do 

Helmholtz 
kt

AB  của hợp kim có khuyết tật, nghĩa là từ các điều kiện 

                  

0

, ,

0, 0.
kt

AB AB

lt kt

AB ABP T P T
a a

     
= =   

    
                                         (32) 

Từ đó, ta xác định được các khoảng lân cận gần nhất trung bình giữa hai nguyên tử 
lt

ABa  và 

kt

ABa  trong hợp kim lí tưởng và hợp kim có khuyết tật [14]. Khi đó đối với hợp kim có cấu trúc 

LPTD, 

                       ( )3 32
.

2

r kt lt

AB ABV a a= −                                                   (33) 

Đối với hợp kim xen kẽ AB có cấu trúc LPTD, 
0

AB  có dạng (4) và 
kt

AB có dạng sau [15] 

( ) ( )(1) (1)

1 1 1 11 1 1 1kt

AB v v A A A v A A v v B B B v B Bn n n B c n n c n n n B c n n c       = − + − + + − + − + +   

( ) ( )
1 1 1 1 1 2 2 2 2 2

(1) (1)

1 1 1 11 1 1 1v v A A A v A A v v A A A v A An n n B c n n c n n n B c n n c      + − + − + + − + − + −
   
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+
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!
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+ +
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trong đó , ,A BN N n  tương ứng là số nguyên tử A, số nguyên từ B và số nút khuyết trong hợp kim. 

Mối quan hệ giữa ứng suất  và độ biến dạng   được mô tả bởi [13]  

                                
*

0 ,  =                                                         (35) 

trong đó 
0 và 

*  là các hằng số vật liệu. Do đó, ta có thể viết lại (29) thành 

                   
( )*

0

Bo

( ) (0)exp ,

r mV V
D D

k T

 


 +
 =
  

                                       (36) 

trong đó D(0) là hệ số khuếch tán của tinh thể không bị biến dạng ở nhiệt độ T. Vì 
0 và 

* là 

các hằng số riêng cho từng vật liệu nên (36) xác định sự phụ thuộc của hệ số khuếch tán vào độ 

biến dạng và nhiệt độ. Ta có thể viết [13]  
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Bây giờ ta xét ảnh hưởng của áp suất lên hệ số khuếch tán. Sự phụ thuộc của hệ số khuếch 

tán D vào áp suất P thông qua số hạng .P V V là thể tích kích hoạt tạo nút khuyết 

( ).fV V  Ta sẽ rút ra sự phụ thuộc nói trên thông qua thể tích kích hoạt .aV  
a f mV V V= +

trong đó 
mV  là thể tích kích hoạt dịch chuyển nút khuyết. 

aV là sự khác nhau giữa thể tích tinh 

thể ở trạng thái có nguyên tử khuếch tán và thể tích tinh thể ở trạng thái không có nguyên tử 

khuếch tán. Vì 
T

G
V

P

 
=  

 
 nên từ ,G H TS= − (14), (15) và (18) suy ra 

( )2

1

Bo

lnln
.

a

T
T

rD V

P k T P

  
 = − +       

 

Số hạng thứ hai ở vế phải thường nhỏ hơn nhiều so với số hạng thứ nhất nên có thể bỏ qua. 

Do đó, ảnh hưởng của áp suất lên hệ số khuếch tán được xác định thông qua thể tích kích hoạt 
aV  của tinh thể như sau: 

                             
Bo

( )
.aD P

k T V
P


− =


                                                        (39) 

Kết quả này trùng kết quả của [1]. Như vậy, 
aV  có dạng [16] 

                           .a f m r mV V V v V V= + = + +                                               (40) 

f rv V V= − là sự chênh lệch giữa thể tích kích hoạt tạo nút khuyết và thể tích hồi phục mạng.  

    Nồng độ nút khuyết cân bằng ( )vn P  trong tinh thể chịu tác dụng của áp suất thủy tĩnh P có 

thể viết dưới dạng  

                           
Bo

( ) (0)exp ,
a

v v

PV
n P n

k T

 
= − 

 
                                               (41) 

trong đó (0)vn là nồng độ nút khuyết cân bằng trong tinh thể ở áp suất không.  

Trong hiện tượng khuếch tán, độ linh động của nút khuyết đóng vai trò quan trọng và có 

ảnh hưởng trực tiếp đến hệ số khuếch tán của nguyên tử. Ở đây, áp suất thủy tĩnh là đẳng hướng 

nên độ linh động của nút khuyết trong mẫu là như nhau theo mọi phương. Do đó, hệ số khuếch 

tán theo bất kỳ hướng nào của mẫu đều có dạng 

                
Bo

( ) (0)exp .
aPV

D P D
k T

 
= − 

 
                                              (42) 

Ở đây, D(0) là hệ số khuếch tán trong tinh thể tại áp suất không và có dạng (23). Từ (23) và 

(42) suy ra [13] 

                        0

Bo

(0, )
( ) ( )exp ,

Q T
D P D P

k T

 
= − 

 
                                              (43) 



Nghiên cứu sự khuếch tán của nguyên tử xen kẽ trong hợp kim xen kẽ AuSi với cấu trúc lập phương tâm diện  

37 

 

                        0 0

Bo

( ) (0, )exp .
aPV

D P D T
k T

 
= − 

 
                                            (44) 

2.2. Kết quả tính số đối với AuSi 

Đối với các tương tác Au-Au và Si-Si, chúng tôi sử dụng thế Mie-Lennard-Jones như sau [17]: 
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(45) 

trong đó các thông số thế 
0,,, rDnm được cho trong Bảng 1. 

Bảng 1. Các thông số thế 
0,,, rDnm  đối với các tương tác Au-Au và Si-Si 

Tương tác m n D/kB(K) r0(10-10m) 

Au-Au [18]   1,96 15,56 7411,5 2,8751 

Si-Si [17] 6 12 32701,7 2,295 

 

Tương tác Au-Si trong hợp kim được tính gần đúng bởi [19]  

          ( )Au Si Au Au Si Si 0Au Si 0Au Au 0Si Si

1
, .

2
D D D r r r− − − − − −= = +                       (46) 

Chúng tôi tìm mAu-Si và nAu-Si bằng cách làm khớp các kết quả lí thuyết với số liệu thực 

nghiệm của môđun Young modulus của AuSi2% tại nhiệt độ phòng. Các tính số đối với các đại 

lượng khuếch tán theo nhiệt độ, áp suất, nồng độ nguyên tử xen kẽ của hợp kim AuSi theo công 

thức (19) trong [17] đối với năng lượng kích hoạt E; các công thức (17) - (20), (22), (24) trong [17] 

đối với hệ số trước hàm mũ D0; các công thức (16), (21) trong [17] đối với hệ số khuếch tán D. 

Tính khoảng lân cận gần nhất đối với nguyên tử khuếch tán là nguyên tử xen kẽ Si tại 2 vị trí 1, 2 

và sau đó tính độ dài bước nhảy hiệu dụng aeff. Từ đó có thể xác định được các đại lượng khuếch tán. 

Các kết quả tính toán của chúng tôi được minh họa trên các hình từ Hình 1 - 6. 
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Hình 1. Sự phụ thuộc của độ dài bước nhảy hiệu dụng 

effa vào nhiệt độ  

đối với AuSi tại cSi = 2%, P = 0  
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Hình 2. Sự phụ thuộc của hệ số trước hàm mũ D0 vào nhiệt độ  

đối với AuSi tại cSi = 2%, P = 0  

0,002 0,004 0,006 0,008 0,010
-180

-160

-140

-120

-100

-80

-60

-40

-20

0

ln
D

1/T(K-1)

 
Hình 3. Sự phụ thuộc của lôga hệ số khuếch tán D vào nghịch đảo  

của nhiệt độ đối với AuSi tại cSi = 2%, P = 0 
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Hình 4. Sự phụ thuộc của năng lượng kích hoạt E vào nhiệt độ và áp suất  

đối với AuSi tại cSi = 2% 
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Hình 5. Sự phụ thuộc của hệ số trước hàm mũ D0 vào nhiệt độ và áp suất  

đối với AuSi tại cSi = 2% 
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Hình 6. Sự phụ thuộc của lôga hệ số khuếch tán D vào nghịch đảo của  

nhiệt độ đối với AuSi tại cSi = 2%, P = 0, 20 và 40 GPa 

Đối với AuSi ở cùng áp suất và nồng độ nguyên tử xen kẽ Si ví dụ như tại cSi = 2% và P = 40 

GPa, khi nhiệt độ tăng 100K đến 1100K, 
effa tăng từ 3,7895.10-10m to 3,8148.10-10m, E tăng từ 

30,2951 kcal/mol tới 30,612 kcal/mol, D0 tăng từ 5,2764.10-2 cm2/s tới 5,2865.10-2 cm2/s và D 

tăng từ 2,7433.10-68 cm2/s tới 4,3084.10-8 cm2/s. Đối với AuSi ở cùng nhiệt độ và nồng độ 

nguyên tử xen kẽ Si ví dụ như tại cSi = 5% và T = 1000K, khi áp suất tăng từ 0 đến 40GPa, 
effa

giảm từ 3,6949.10-10 m tới 3,4483.10-10m, D0 tăng từ 2,4793.10-2 cm2/s tới 3,7923. 10-2 cm2/s và 

D tăng từ 1,4316.10-8 cm2/s tới 4,8093.10-8 cm2/s. Đối với AuSi ờ cùng nhiệt độ và áp suất ví dụ 

như tại P = 40Gpa và T = 1000K, khi nồng độ nguyên tử xen kẽ Si tăng từ 0 đến 5%, 
effa tăng 

từ 3,4082.10-10m tới 3,4483.10-10m, D0 tăng từ 3,7047.10-2 cm2/s tới 3,7923.10-2 cm2/s và D tăng 

từ 4,6981.10-8 cm2/s tới 4,8093.10-8 cm2/s. Hình 3 và Hình 6 chỉ ra sự phụ thuộc của lnD vào 1/T 

đối với hợp kim AuSi và có dạng một đường đơn điệu giảm. Điều đó có nghĩa là đối với hợp 

kim AuSi ở áp suất không và dưới tác dụng của áp suất trong khoảng nhiệt độ từ 100 đến 

1100K, định luật Arrhenius hoàn toàn được thỏa mãn.   



Nguyễn Quang Học, Nguyễn Đức Hiền, Nguyễn Ngọc Lê, Vũ Thùy Linh, Phạm Huyền Trang và Lê Hồng Việt 

40 

 

3.   Kết luận 

Chúng tôi đã tìm được biểu thức giải tích của hệ số khuếch tán phụ thuộc độ biến dạng và 

áp suất cùng với các đặc trưng cấu trúc và nhiệt động như số phối vị, tấn số dao động mạng, 

khoảng lân cận gần nhất trung bình, nhiệt độ, nồng độ của các thành phần, năng lượng liên kết, 

năng lượng tự do Helmholtz, thế nhiệt động Gibbs, entrôpi tạo nút khuyết, thể tích kích hoạt nút 

khuyết, thể tích tạo nút khuyết, thể tích dịch chuyển nút khuyết và các đặc trưng khuếch tán như 

thừa số tương quan, độ dài bước nhảy hiệu dụng, tần số bước nhảy, năng lượng kích hoạt và hệ 

số trước hàm mũ đối với hợp kim xen kẽ AB với cấu trúc LPTD bằng phương pháp thống kê 

mômen. Các kết quả lí thuyết của bài báo này và bài báo trước đó [11] đã được tính số đối với 

hợp kim xen kẽ AuSi. Đối với AuSi ở cùng áp suất và nồng độ nguyên tử xen kẽ khi nhiệt độ 

tăng thì độ dài bước nhảy hiệu dụng, hệ số trước hàm mũ và hệ số khuếch tán đều tăng. Đối với 

AuSi ở cùng nhiệt độ và nồng độ nguyên tử xen kẽ, khi áp suất tăng thì độ dài bước nhảy hiệu 

dụng giảm, hệ số trước hàm mũ và hệ số khuếch tán đều tăng. Đối với AuSi ờ cùng nhiệt độ và 

áp suất khi nồng độ nguyên tử xen kẽ tăng thì độ dài bước nhảy hiệu dụng, hệ số trước hàm mũ 

và hệ số khuếch tán đều tăng. Các kết quả tính toán của chúng tôi chỉ ra sự phụ thuộc tuyến tính 

của lnD vào 1/T đối với hợp kim AuSi. Điều đó có nghĩa là đối với AuSi ở áp suất không và 

dưới tác dụng của áp suất trong khoảng nhiệt độ từ 100 đến 1100K, định luật Arrhenius hoàn 

toàn được thỏa mãn.   
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ABSTRACT 

 

Study on the diffusion of interstitial atom in interstitial alloy AuSi with FCC structure  

Nguyen Quang Hoc1, Nguyen Duc Hien2, Nguyen Ngoc Le1
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The paper derives analytic expressions of the diffusion coefficient depending on strain and 

pressure for the interstitial alloy AB with FCC structure by the statistical moment method based 

on previous studies for metals and semiconductors. Theoretical results are applied to alloy AuSi. 

Our numerical results satisfy the Arrhenius law    

Keywords: interstitial alloy, diffusion coefficient, strain, pressure, AuSi, Arrhenius law, 

statistical moment method.   

 

 

 

 

 


