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TOM TAT: Cdc dac trung cdu triic ciia hat éxit nhém vé dinh hinh véi kich thudc 2nm,
4nm, Snm duwoc tién hanh khéo sdt dwgi didu kién bién ' khong tudn hoan (non-periodic) véi thé
twong tdc cdp Born-Mayer. Cdc mé hinh nhdn dugc bang cach lam lanh tir nhiét do ndng chay
dica trén phwong phdp dong lec hoc phén tir (molecular dynamics — MD). Cdu triic hat dxit
nhém vé dinh hinh (VDH) c6 kich thudc nano nhdn dwoc tai nhiét ds 350K dwgc khao sdt
thong gua viée phan tich ham phén bé xuyén tam (PRDFs), phaén bé s6 phéi vi va phén bé gdc
lién két gnra cdc hat. Két qua nhdn duge cho thay co st anh hirong cia kich thudc hat lén cdu
tric cua cdc mé hinh. Mgt khdc, cdu triic phdn 16i ciing nhu cdu triic bé mdt cua hat ciing da
diwoc ching t6i tién hanh nghién ciru trong cong trinh nay.

1.GIOI THIEU

Trong nhiéu nim qua, md phéng céu tric va tinh chét clia céc loai vat liéu di tr& thanh
mot trong nhung linh vue dugc sy quan tim va tién hanh nghién ciru cia nh:eu nhom téac gia
trén thé gisi. Do c6 nhiing Umg dung rong rdi trong nhiéu [inh vyc ma mot sb loai 6xit nhur
TiO,, Si0;, GeO;.. . da thu hut dugc nhiéu sur quan tdm trong céac cong trinh nghién ctru. Oxit
nhom cung khong nim ngoai sy quan tdm dé. Trong nhimg ndm gan ddy, cau tric va nhiing
thay ddi vé cdu tric trong ALO; & dang vt liéu khéi da duoc tién hanh khao sat bang mo
phong théng qua phuong phép déng lirc hoc phén tir [1,2]. _Tuy nhién, véi xu huong phét trién
cua cdc loai vt liéu c6 kich thude nano, viéc nghlen clru cdu tric cia ching c6 y nghia hét sirc
quan trong, gép phéan vao nhing hidu biét ve tmh chét cia céc loai vét liéu méi.

Bén canh céc cong trinh méi cong b6 vé céu triic cia céc hat TiO, va Al,05.2810; ¢ kich
thude nano [3 4], cling c6 mét vai cong trinh mé phong hat nano 6xit nhém [5,6] tuy nhién
ching t6i van chua thiy c6 mét nghién ciru nao khao sat va so sanh su anh hudng cua kich
thude hat 1én céu triic clia hat 6xit nhém c6 kich thuéc nano. Do véy, néi dung cua cong trinh
nghién ctru nay s& tién hanh khao sat cAu tric cia hat AL,O; v dinh hinh véi cac kich thude
hat khéc nhau bing phuong phép ddng lye hoc phan tir khi tién hanh md phong.

2. PHUONG PHAP TiNH TOAN

M6 hinh cua cac hat 6xit nhém vé dinh hinh véi kich thude nano duge tién hanh khao sat
dudi d1eu kién bién khéng tuin hoan (non-periodic) véi thé tuong tac cap Born-Mayer. Cac
hat ciu c6 dudng kinh 2nrn 4nm, Snm chira s6 nguyén tir lan lugt nhu trong bang 1 dugc xdy
dung voi mat d 3,00 g/em’. Cac md hinh ban dau & nhiét d6 7000K sau khi tién hanh 50000
budc hdi phuc duge 1am lanh xudng nhiét d6 350K dya trén phuong phép dong lyc hoc phan
tir (molecular dynamics — MD). Céc budc dung mé hinh ciing nhu thé trong tic ndi phén tr
duge trinh bay chi tiét trong [1]. Céc gid tri ban kinh cit dung dé tinh phan b6 goc lién két,
phén b6 s6 phdi vi dugce thé hién trong bang 2. Céc gid tri ban kinh cat nay 12 vi tri img v&i cuc
tiéu ddu tién ngay sau dinh chinh ciia ham phén bd xuyén tim tuong rng.
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Bang 1.S6 nguyén tir trong cic md hinh

Mo hil’lh N Nm NO

2 nm 370 | 148 | 222

4 nm 2970 | 1188 | 1782

5nm 5800 | 2320 | 3480
3.KET QUA VA THAO LUAN

Céc dic trung cAu triic cta hé hat nano ALO, VDH tai nhiét d6 350K duoc khao sat thong
qua viéc phan tich ham phan b xuyén tim, khoang cach trung binh ndi phén tir va phéan b6 s6
ph01 vi. 86 liéu duogc trinh bay trong bang 2. De thuan tién trong viéc so sanh ciu tric cua cic
mo hinh, ching t6i cung trinh bay céac thong s& tuong (g cia vat liéu khéi trong bang sb liéu.
Quan sit trén hinh 1 va s6 liéu trinh bay trong bang 2, ching t6i nhan thiy khong c6 sy khic
biét vé vi tri dinh dau tién trong ham phédn bé xuyén tim. Céc gid tri T nhan dugc trong cac mo
hinh hat nano rat gan voi cac gia tri co duge so voi vt ligu khéi va céc gia trj thyc nghiém cua
mé hinh khéi. Diéu nay thé hién rang khoang cach néi phan tir ctia hat nano ALO; v dinh
hinh khong phu thude vao kich thuée cia ching. Tuy nhién, d6 cao cua cic dinh ciia ham
PRDF cho mé hinh hat nano thi cao hon so véi mé hinh vat liéu khdi. Tat ca cdc gid trj g; déu
tang khi kich thuéc mo hinh tang, két qua cho thdy c6 sw anh hudng cia kich thude 1én tinh
khéng ddng nhét vé& mit cdu tric trong hé nano Al,O, vo dinh hinh.

Su 4nh hudng nay ciing thé hién r6 khi tién hanh khéo sat phin b s phdi vi trung binh va
phan bé géc lién két trong cic md hinh nhan duge. Nhu ta da biét, voi cac két qua trude diy
khi khao sat cdu triic cia AL O3 v6 dinh hinh tn tai dudi dang vt liéu khéi [1], don vi cdu tric
tdn tai chi yéu trong hé 14 céu tric tr dién 1éch véi Zao =~ 4. Trong cdc mo hinh nano Al,O;
VPH nhian dugc, két qua trén bang 2 cho thay gid tri Z.J clia tit ca cac cip déu ting khi kich
thude ciia mo hinh ting. Chi tiét vé phan bd sb ph01 vi cho ba mé hinh c6 thé quan sdt trén
hinh 2. S6 phéi vi trung binh cho cap Al - O bién ddi trong khoang tir 4,33 cho dén 4,64, cac
gia tri nay cling xap xi so voi gia tri trong md hinh khéi (Z;z =4,48). Bleu nay khing dinh
trong mo hinh nano Al,O; v6 dinh hinh, cau tric don vi chiém da s6 van 14 cdu tric t& dién (co
4 nguyen tir O bao xung quanh mdt nguyén tir Al), tuy nhién van c6 su c6 mit dang ké cia cac
cau triic bic cao hon (Z = 5) trong mo hinh. Két qua nay tuong ty nhu cac cong trinh nghlcn
ctru cho loai vét liéu khéi trude day. Gia tri Z;; thay ddi chimg té c6 sy anh huéng cua kich
thude 1én cdu tric cia hat. Su anh hudng nay con thé hién khi khao sat phan b6 goc lién két
trong md hinh. Trén hinh 3 thé hién dd thi ham phan b goc lién ket cho hai loai géc dic trung
quan trong la goc Al-O-Al, ddc trung cho lién két gitta hai don vi céu tric, va goc 0-Al-0, dac
trung cho sur sip xép bén trong clia tung don vi cdu tric. Két qua cho thiy gia trj trung binh
cho phén b goc trong mo hinh nano gan vdi cac két qua trong [8] (vao khoang 105° cho goc
0-Al-O va 115° cho géc Al-O- Al). Tuy nhién, trén hinh 3 ta c6 thé thiy ring, phén bd goc
trong mé hinh 2nm c6 sy thay ddi nhiéu hon so v6i mé hinh 4nm va 5nm. Diéu nay cang
khing dinh anh hudng ctia kich thudc 1én cdu tric cia cdc md hinh khéo sat.
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Béng 2. Céc dic trung céu tric clia nano AL,O; VPH tai T = 350K; rj— Vi tri dinh déu tién
trong PRDF; g;; — D6 cao dinh dau tién trong PRDF; Z;; — SO phdi vi trung binh (1 & 2 tuong

ung cho Al va O)
Vit liéu rj (A) gij Z;
1-1 1-2 2-2 | 1-1 1-2 | 22 | 1-1 | 1-2 | 2-1 2-2
2nm 3,21 1,77 | 2,83 | 5,32 | 15,26 | 4,14 | 6,90 | 4,33 | 2,89 | 10,45
4nm 321 1,78 | 2,77 | 6,11 | 15,53 | 4,65 | 7,89 | 4,54 | 3,03 | 11,86
5nm 3,20 1,79 | 2,79 | 6,03 | 15,63 | 4,73 | 8,21 | 4,64 | 3,09 | 12,29
Dang khéi [1] | 3,22 1,78 | 2,81 3,33 | 9,13 | 2,64 | 8,37 | 448 | 2,98 | 8,84

Béng 3. Ti 1é nguyén tir Al véi s6 phéi vi trung binh Z; _o tai 350K

Vit lidu Za-o
3 4 5 6
2nm 0,115 | 0,480 | 0,339 | 0,061
4nm 0,042 | 0,428 | 0,468 | 0,061
5nm 0,022 | 0,401 | 0,487 | 0,089
Dang khéi | 0,000 | 0,438 | 0,513 | 0,050

Bing 4: S5 phéi vi trung binh tai 16p bé mit va trong 18i ctia cic m6 hinh nano AL,O; VDH.

Vit ligu Zy-n | Zpo | Zo-m | Zo-o
Bémit | 6,02 | 4,12 | 2,75 | 9,25

2nm
Lai 8,81 | 4,79 | 3,21 | 13,22
Bémit | 6,64 | 4,19 | 2,80 | 9,76

4nm
Loi 873 | 4,78 | 3,19 | 13,36
Bémat | 6,81 | 4,30 | 2,87 | 10,06

Snm
L&i 890 | 4,81 | 321 | 13,43
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Hinh 1: Ham phan bd xuyén tdm cia nano Al,O; VDH tai 350K & céc kich thude khac nhau
va mo6 hinh vét liéu khoi.
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Hinh 2: Phin bd sb phdi vi cia nano AL,O; VPH tai 350K & céc kich thude khac nhau.
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Hinh 3: Phén bé géc lién két ciia nano Al,O3 VDH tai 350K voi ba kich thuéc hat khdc nhau

Nhu ching ta da biét, diém khac biét chu yéu giita vt lidu khdi va vat liéu c6 kich thudc
nano 13 do hiéu (rng bé mit tac dong 1én cu tric ciia chung. Chung t6i ciing da tién hanh khao
sit va so séanh su khéc biét trong céu tric ctia 16p bé mit va cu tric phén 1i ctia ba mé hinh
2nm, 4nm va 5nm. Két qua vé s6 phéi vi trung binh dugc thé hién trén bang 4. Ta nhan thiy c6
sw khic biét khd 16n giira cdu tric cia 16p bé mat (c6 d¢ day dugc chon 1a 3,2 A) va phén 15
con lai. Cho tat ca céc cap, Z; ciia 16p bé m3t déu nhé hon phén 16i ciia hat. Didu nay 1a tit yéu
vi cac nguyén tr tai 16p vo khdng c6 du cdc s6 phéi vi nhur cic nguyén tir nim trong 16i. Tuy
nhién, sy dnh hudng va cic nguyén nhan giy ra sy khéc biét nay can phai dugc tién hanh
nghién ctru chi tiét hon trong cdc cdng trinh sau.

4. KET LUAN

B?mg phuong phap ddng luc hoc phén tir, cu trac cla cdc hat 6xit nhém & trang thai vd
dinh hjnh co kich thudce nano duge tién hanh }dléo sat. Vo1 ba mé hinh céc hat cau co dut‘mg
kinh lan Iuot 1a 2nm, 4nm, va 5nm, dya trén két qua mo phong nhan dugc, chiung tdi cé mot s6
nhédn xét nhur sau:

- Thé’tucmg tac cip Born-Mayer véi céc thong sb duge chon cé kha ning st dung dé
md phong cau tric clia cic hat nano Al,O; vé dinh hinh.

- Céu tric cia hat nano ALO; vé dinh hinh tai nhigt d6 350K tuong tw nhur cAu triic ciia
vat liéu khoi da khao sat trong cdc cong trinh trude day.

- Co su anh hudng ctia kich thude hat 1én ciu tric cia cac mé hinh nhén dugc.

- C6 sy khéc biét vé mit cau triic ciia 16p bé miit va phén 151 ctia hat trong céc mé hinh.
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SIZE EFFECTS ON STRUCTURE OF AMORPHOUS Al O3
NANOPARTICLES
Nguyen Hoang Hung”, Hoang Dzung®
(1) University of Natural Sciences, VNU-HCM
(2) VNU-HCM

ABSTRACT: Structural properties of spherical have been studied in a model with
different size of 2nm, 4nm and Snm under non-periodic boundary conditions with the pairwise

interato

mic potentials proposed by Born-Mayer. Models have been obtained by cooling from

the melt via molecular dynamics (MD) simulation. Structural properties of an amorphous
nanoparticle obtained at 350 K have been analyzed in details through the partial radial
distribution functions (PRDFs), coordination number distributions, bond-angle distributions
and interatomic distances. Calculations show that size effects on structure of amorphous Al;0s
nanoparticles are significant in that. Moreover, surface and core structure of a nanoparticle
have been obtained and presented.
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