
24 
 

HNUE JOURNAL OF SCIENCE  DOI: 10.18173/2354-1059.2023-0003 

Natural Sciences 2023, Volume 68, Issue 1, pp. 24-42 

This paper is available online at http://stdb.hnue.edu.vn 

 

 

LÍ THUYẾT BIẾN DẠNG ĐÀN HỒI CỦA MÀNG MỎNG  

HỢP KIM XEN KẼ NHỊ NGUYÊN LẬP PHƯƠNG TÂM KHỐI 

 TỪ PHƯƠNG PHÁP THỐNG KÊ MÔMEN 

 

Nguyễn Quang Học1, Phạm Phương Uyên1, Phạm Duy Thành2 và Lê Hồng Việt3 
1Khoa Vật lí, Trường Đại học Sư phạm Hà Nội 

2Trường Trung học phổ thông Chuyên, Trường Đại học Sư phạm Hà Nội 
3Khoa Khoa học Tự nhiên, Trường Sĩ quan Lục quân 

 

Tóm tắt. Bài báo trình bày lí thuyết biến dạng đàn hồi và vận tốc truyền sóng đàn 

hồi của màng mỏng hợp kim xen kẽ AB với cấu trúc lập phương tâm khối (LPTK) 

trên cơ sở phương pháp thống kê mômen. Màng kim loại và hợp kim ở dạng vật liệu 

khối là các trường hợp riêng của màng hợp kim trong lí thuyết này. Kết quả lí thuyết 

thu được được áp dụng cho các màng của W và WSi trong đó có so sánh với thực nghiệm 

và tính toán khác.  

Từ khóa: màng hợp kim xen kẽ nhị nguyên, cấu trúc lập phương tâm khối, màng 

kim loại, vật liệu khối, phương pháp thống kê mômen.  

1.   Mở đầu 

         Phương pháp thống kê mômen (SMM) đã được áp dụng để nghiên cứu biến dạng 

đàn hồi của kim loại và hợp kim xen kẽ ở dạng vật liệu khối [1-6].        

         W và các hợp kim xen kẽ của W như WSi, WC là những vật liệu có nhiệt độ nóng 

chảy rất cao. Tại áp suất P = 0,1MPa và T = 300 K, W có cấu trúc lập phương tâm khối 

(LPTK) và nóng chảy ở 3690K. Tại P = 90 GPa, W nóng chảy ở 4000K [7, 8]. WC là vật 

liệu siêu cứng  có độ cứng chỉ sau vật liệu có độ cứng cao nhất là kim cương và có độ bền 

đửt gãy cao hơn kim cương [9, 10].  

      Đa số các nghiên cứu thực nghiệm và lí thuyết được tiến hành đối với màng gắn chân 

đế [11-16]. Phần lớn các nghiên cứu đề cập đến các tính chất quang và điện của  màng 

mỏng bán dẫn và hợp chất. Tính chất nhiệt động của màng kim loại đã được nghiên cứu 

bằng SMM trong một số  công trình [17-19].  

      Trong bài báo này, lần đầu tiên chúng tôi đưa ra lí thuyết biến dạng đàn hồi của  màng 

hợp kim xen kẽ nhị nguyên LPTK trên cơ sở SMM [1-6,17-21]. Các kết quả lí thuyết 

được tính số đối với các màng  W và WSi.  
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2.   Nội dung nghiên cứu 

        Xét một màng mỏng tự do của hợp kim xen kẽ AB với cấu trúc LPTK. A là nguyên 

tử trong kim loại sạch A, A1 là nguyên tử kim loại chính A ở tâm khối, A2 là nguyên tử 

kim loại chính A ở đỉnh và B là nguyên tử xen kẽ ở tâm mặt của ô cơ sở lập phương. Giả sử 

màng này có 
*n  lớp với bề dày d. Màng mỏng bao gồm 2 lớp nguyên tử bề mặt ngoài, hai 

lớp nguyên tử   sát   bề   mặt ngoài và 
*n 4−  lớp nguyên tử bên trong. Gọi 1,ng ngN N  và 

trN  tương ứng là số nguyên tử ở lớp ngoài, lớp sát ngoài và lớp trong của màng mỏng này.  

        Khoảng lân cận gần nhất 
1Xr giữa 2 nguyên tử X ở áp suất P, nhiệt độ T và ở áp suất P, 

nhiệt độ 0 K trong cả 3 lớp tương ứng thỏa mãn các phương trình trạng thái sau:  

0

1

1 1

1
, coth ,

6 2

X X X
X X X X X

X X X

u θY k
Pv r Y x x

r k r

  
= − +  

  

                                  (1) 

0 0
1

1 1

1
,

6 4

X X X
X X

X X X

u ω k
Pv r

r k r

  
= − + 

  

                                            (2) 

trong đó 
3

14

3 3

X

X

r
v = , 

0Xu là năng lượng liên kết của nguyên tử X, X = A, A1, A2, B, 

Bo Bo,θ k T k= là hằng số Boltzmann, 
Xk  là thông số tinh thể điều hòa, 

,
2 2

X X

X X

X

k
x m

m



 
= =  là khối lượng của nguyên tử X. (2) cho phép xác định ( )1 0 ,Xr P,

1 20 0 0 0X X X Xk (P, ), γ (P, ), γ (P, ), γ (P, )  và độ dời 
Xy (P,T). Đối với lớp ( là trong hoặc sát ngoài), 

( )

2

3

2 ( ,0)
( , ) ( , )

3

X
X X

X

P
y P T A P T

k

 
= ,

( )
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i

X
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i
X

A P T a a

k

 

=

 
 

= +  
 
 
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1

1
1 ,

2
X Xa Y= +  ( ) ( )

2 3

2

13 47 23 1
,

3 6 6 2
X X X Xa Y Y Y= + + +  

                    ( ) ( ) ( ) ( )
2 3 4

3

25 121 50 16 1
,

3 6 3 3 2
X X X X Xa Y Y Y Y

 
= − + + + + 

 

 

                 ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 3 4 5

4

43 93 169 83 22 1
,

3 2 3 3 3 2
X X X X X Xa Y Y Y Y Y= + + + + +       

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 3 4 5 6

5

103 749 363 391 148 53 1
,

3 6 2 3 3 6 2
X X X X X X Xa Y Y Y Y Y Y

 
= − + + + + + + 

 
 

                             ( ) ( ) ( )
2 3

6

561 1489 927
65

2 3 2
X X X Xa Y Y Y= + + + +  

       ( ) ( ) ( ) ( )
4 5 6 7733 145 31 1

, coth ,
3 2 3 2

X X X X X X XY Y Y Y Y x x+ + + +              (3)   

       Đối với lớp ngoài, 
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( )
2

ng

ng ngX
X X

ng

X

y ( P,T ) Y ,
k

 
= −   coth ,

ng ng ng
X X XY x x                                 (4) 

       Đối với lớp m (m là trong, sát ngoài và ngoài),  

11 1 1 10 0 ,m m m m m m

C C A A A Ar (P,T) r (P, ) y (P,T),r (P,T) r (P, ) y (P,T)= + = +  

                        
1 2 21 1 1 1( , ) ( , ), ( , ) ( ,0) ( , ).m m m m m

A C A A Cr P T r P T r P T r P y P T= = +                  (5) 

       Khoảng lân cận gần nhất trung bình giữa 2 nguyên tử A ở lớp m được xác định bởi 

( )1 1 1 1 10 ( , ) 0 1 0 0),m m m m m m m m

A A A B A B Ar (P,T) r (P, ) y P T ,r (P, ) c r (P, ) c r (P,= + = − +  

1 10 3 0 ( , ) ( , ),m m m m m

A C X X

X

r (P, ) r (P, ), y P T c y P T = =                                        (6) 

trong đó 
1 2

1 7 2 , 4 ,
m

m m m m m m m X
A B A B A B X m

N
c c ,c c c c c

N
= − = = =  là nồng độ của nguyên tử X trong lớp 

m, 
m

XN  là số nguyên tử X trong lớp m và  mN  là số nguyên từ của lớp m.  

       Năng lượng tự do Helmholtz đối với lớp  có dạng  

,X X c

X

N c TS
 

 = − 
 
  

2

0 3 [ ln(1 )]Xx

X X X XN U N x e  −
 =  + + −

( )
( )

2
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
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     

            

( )
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3
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1 2 2 1 1

3 2 2

X X

X X X X X X

X

Y YN
Y Y .

k


   
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+ + − + + +    
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(7) 

      Năng lượng tự do đối với lớp ngoài có dạng 

,ng ng ng ng ng

X X c

X

N c TS
 

 = − 
 
  

2

0 3 [ ln(1 )].
ng
Xxng ng ng ng ng ng

X X XN U N x e  −
 =  + + −

                          
(8) 

Trong (7) và (8), 
0 0 ,

2

m
m m m

X X

N
U u N=  là số nguyên tử của lớp m, 0

m

Xu  là năng lượng liên kết 

của nguyên tử X thuộc lớp m, m

X  là năng lượng tự do Helmholtz của một nguyên tử X 

thuộc lớp m và
m

cS  là entrôpi cấu hình của hợp kim trong lớp m. 

      Tại nhiệt độ thấp, năng lượng tự do đối với lớp m của màng có dạng  

,m m m m m

X X c

X

N c TS
 

 = − 
 
  

               2

0 3 [ ln(1 )].
m
Xxm m m m m m

X X XN U N x e  −
 =  + + −                 (9)   

       Giả sử màng mỏng N  nguyên tử, 
*n  lớp và LN  nguyên tử trên mỗi lớp. Khi đó,  
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*

L

N
n .

N
=

   

                  (10) 

Số nguyên tử trong các lớp được xác định bởi  

( )* 4 4 4 ,tr L L L

L

N
N n N N N N

N

 
= − = − = − 

        

    (11) 

1 *2 ( 2) ,ng L LN N N n N= = − −                                    (12) 

*2 ( 2) .ng L LN N N n N= = − −                                     (13) 

Năng lượng tự do của màng được cho bởi  
1 1 1tr ng ng tr tr ng ng ng ng

c c
TS N N N TS   =  + + − = + + − =  

( ) 14 2 2 ,L tr L ng L ng

c
N N N N TS  = − + + −                               (14) 

trong đó 1tr ng ngN N N N= + +  là số nguyên tử tổng cộng, 
c

S là entrôpi cấu hình của màng,
1, ,tr ng ng    tương ứng là năng lượng tự do ứng với một nguyên tử của lớp trong, lớp sát 

ngoài và lớp ngoài của màng mỏng. Do đó, năng lượng tự do của màng ứng với một 

nguyên tử là  

1

* * *

4 2 2
1 .tr ng ng c

TS

N n n n N
  

  
= − + + − 
 

                     (15) 

       Mối liên hệ giữa khoảng lân cận gần nhất trung bình a giữa hai nguyên tử, bề dày 

trung bình b của hai lớp màng và hằng số mạng trung bình 
ca của màng là  

                                                
3

a
b = , 2

2 .
3

c

a
a b= =                                           (16)  

Bề dày màng liên hệ với số lớp bởi     

                           ( ) ( ) ( )1 * * *2 2 4 1 1 .
3

ng ng tr a
d b b n b n b n= + + − = − = −                       (17) 

Từ đó, 

                                      * 3
1 1 .

d d
n

ab
= + = +

                                             
(18) 

  Từ đó rút ra biểu thức năng lượng tự do ứng với một nguyên tử của màng  

13 3 2 2

3 3 3

tr ng ng c
TSd a a a

N Nd a d a d a
  

 −
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+ + +  

3 3 2
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d a d a
 

−    
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   + +
   

1 1 12

3

ng ng ng c

X X c
X

TSa
c TS .

Nd a


 
− − 

 +
                                     (19) 

 Môđun Young của màng có dạng  

13 3 2 2

3 3 3

tr ng ng

YAB Y Y Y

d a a a
E E E E ,

d a d a d a

−
= + +

+ + +
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1 1

YX YX YX, , ,tr tr ng ng ng ng
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      Trong phép gần đúng ba quả cầu phối vị đối với lớp trong của màng,  

                     ( ) ( )0 1 2 2 1
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= + + +               (66) 
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1 4 3 2 2 3

1 1 1 1 1 1 1

1 2 2 2
- +

54 9 9 9

ng ng ng ng ng ng ng ng

A A A Ang

A ng ng ng ng ng ng ng

A A A A A A A

d r d r d r d r

dr r dr r dr r dr

   
 = + +  

                
( ) ( ) ( )4 2

AA 2 AA 2 AA 2

4 2 2 3

2 2 2 2 2

1 1 1
+ - ,

24 4 4

ng ng ng ng ng ng

A A A

ng ng ng ng ng

A A A A A

d r d r d r

dr r dr r dr

  
+                     (67) 
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( ) ( ) ( ) ( )4 2 3

AA 1 AA 1 AA 1 AA 2

2 4 2 2 3 3

1 1 1 1 1 2 2

1 2 2 1
- +

9 3 3 2

ng ng ng ng ng ng ng ng

A A A Ang

A ng ng ng ng ng ng ng

A A A A A A A

d r d r d r d r

dr r dr r dr r dr

   
 = +      (68) 

Đối với nguyên tử X trong tất cả các lớp 

                                                 ( )1 24 .X X X  = +                                                     (69) 

       Môđun nén khối của màng mỏng hợp kim AB bằng [2,21] 

                                                  ,
3(1 2 )

AB

AB

AB

E
K


=

−
                                                   (70) 

trong đó [2, 21] 

                                               ,AB A A B B Ac c   = +                                                  (71) 

AB  là tỉ số Poission của màng hợp kim AB, ,A  
B  là tỉ số Poisson của các vật liệu A 

và B. Do 
B Ac c  nên .AB A   Môđun trượt của màng mỏng hợp kim AB được cho 

bởi [2, 21] 

                                                  
( )

.
2 1

AB

AB

AB

E
G


=

+
                                                     (72) 

         Các hằng số đàn hồi của màng mỏng hợp kim AB được xác định bởi [2, 21] 

( )

( )( )
11

1
,

1 1 2

AB AB

AB

AB AB

E
C



 

−
=

+ − ( )( )
12 ,

1 1 2

AB AB

AB

AB AB

E
C



 
=

+ − ( )
44 ,

2 1

AB

AB

AB

E
C


=

+
     (73) 

         Vận tốc truyền sóng dọc 
ABdV  và vận tốc truyền sóng ngang 

ABnV  trong màng mỏng 

hợp kim AB tương ứng được cho bởi [2, 21] 

            44 122
,AB AB

ABd

AB

C C
V



+
=       44 ,AB

ABn

AB

C
V


=                                     (74) 

trong đó , ,AB

AB A AB AB

AB

m
V Nv

V
 =  =  

AB  là khối lượng riêng của hợp kim AB, 
A  là khối 

lượng riêng của kim loại chính A, 
ABV là thể tích của hợp kim AB và các hằng số đàn hồi 

12 ,ABC  
44 ABC  được cho bởi biểu thức (74). 

        Cách chia màng mỏng hợp kim thành lớp ngoài, lớp sát ngoài và lớp trong giống 

như đã làm đối với màng mỏng kim loại [17-19]. Cách tính  khoảng lân cận gần nhất 
1Xr

giữa 2 nguyên tử X ở áp suất P và nhiệt độ T trong cà 3 lớp của màng hợp kim theo các 

công thức (1), (2) giống như đã làm đối với hợp kim khối [2]. Cách xác định độ dời 
Xy (P,T) 

của nguyên tử X ở áp suất P và nhiệt độ T từ vị trí cân bằng đối với lớp sát ngoài và lớp 

trong  của màng hợp kim theo công thức (3) giống như đã làm đối với hợp kim khối [2] 

và đối với lớp ngoài của màng hợp kim theo công thức (4) giống như đã làm đối với màng 

kim loại [17]. Các công thức (7)-(9) đối với năng lượng tự do của các lớp là sự kết hợp 

các công thức của hợp kim khối [2] v à màng kim loại [17]. Các công thức từ (10) đến 

(19) trích dẫn các công thức đối với màng kim loại [17]. Công thức (20) là sự kết hợp 

công thức của hợp kim khối [2] và màng kim loại [17]. Cách tính các thông số tinh thể 

của lớp trong theo các công thức từ (21) đến (36) giống như đối với hợp kim khối [2]. 



Nguyễn Quang Học, Phạm Phương Uyên, Phạm Duy Thành và Lê Hồng Việt  

34 
 

Cách tính các thông số tinh thể của lớp ngoài và lớp sát ngoài theo các công thức từ (37) 

đến (69) là sự kết hợp công thức của hợp kim khối [2] và màng kim loại [17]. Các công 

thức từ (70) đến (74) đối với màng hợp kim giống như các công thức của hợp kim khối [2].        

        Khi bề dày đủ lớn, năng lượng tự do của màng mỏng chỉ có đóng góp của năng lượng 

tự do của lớp trong và trở thành năng lượng tự do của vật liệu khối. 

         Khi nồng độ nguyên tử xen kẽ bằng không, các đại lượng biến dạng đàn hồi, các 

vận tốc truyền sóng dọc và sóng ngang trong màng mỏng hợp kim AB trở thành các đại 

lượng biến dạng đàn hồi, các vận tốc truyền sóng dọc và sóng ngang trong kim loại sạch A. 

         Để nghiên cứu tương tác giữa các nguyên tử W-W, Si-Si, ta  áp dụng thế tương tác 

cặp Mie-Lennard-Jones n-m như sau  

,)( 00


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







−
=

mn

r

r
n

r

r
m

mn

D
r                                           (75) 

trong đó các thông số thế D, r0, m và n được cho trong Bảng 1. 

 Bảng 1. Các thông số thế D, r0, m và n đối với các tương tác W-W, Si-Si 

Tương tác m n D(10-16erg) r0(10-10m) 

W-W[22] 6,5 10,5 15564,744 2,7365 

Si-Si [23] 6 12 45128,24 2,295 

        Các kết quả tính số biến dạng đàn hồi và vận tốc sóng đàn hồi của màng mỏng W và 

WSi được tổng kết trong các bảng từ Bảng 2 đến Bảng 9 và được minh họa trên các hình 

vẽ từ Hình 1 đến Hình 4.  

         Sự phụ thuộc nhiệt độ và số lớp của môđun Young đối với W tại P = 0 tính bởi 

SMM được biểu điễn trên Hình 1. Sự phụ thuộc nhiệt độ và số lớp của môđun Young đối 

với WSi tại cSi = 5%, P = 0 tính bởi SMM được biểu điễn trên Hình 2. Sự phụ thuộc áp 

suất và số lớp của môđun Young đối với W tại T = 300K tính bởi SMM được biểu điễn 

trên Hình 3. Sự phụ thuộc áp suất và số lớp của môđun Young đối với WSi tại cSi = 5%, 

T = 300 K tính bởi SMM được biểu điễn trên Hình 4.   

         Sự phụ thuộc nồng độ Si và số lớp của khoảng lân cận gần nhất và khoảng lân cận  

gần trung bình a, các môđun đàn hồi E, K, G và các hằng số đàn hồi C11, C12, C44, vận tốc 

dọc Vd và vận tốc ngang Vn  đối với màng W và WSi tại P = 0, T = 300K tính bởi SMM 

được tổng kết trong Bảng 2, trong đó có kết quả đối với vật liệu khối để so sánh. 

        Sự phụ thuộc nhiệt độ và số lớp của vận tốc dọc và vận tốc ngang đối với màng W 

tại P = 0 tính bởi SMM được tổng kết trong Bảng 3, trong đó có kết quả đối với vật liệu 

khối để so sánh.  

        Sự phụ thuộc nhiệt độ và số lớp của vận tốc dọc và vận tốc ngang đối với màng WSi 

tại cSi = 5%, P = 0 tính bởi SMM được tổng kết trong Bảng 4, trong đó có kết quả đối với 

vật liệu khối để so sánh.  

         Sự phụ thuộc áp suất và số lớp của vận tốc dọc và vận tốc ngang đối với màng W 

tại T = 300 K tính bởi SMM được tổng kết trong Bảng 5, trong đó có kết quả đối với vật 

liệu khối để so sánh.  
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Hình 1. E(T,n*) đối với W tại P = 0 

tính bởi SMM 

Hình 2. E(T,n*) đối với Wsi 

tại cSi = 5%, P = 0 tính bởi SMM 
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Hình 3. E(P,n*) đối với W tại T = 300 K 

tính bởi SMM 

Hình 4. E(P,n*) đối với WSi  

tại cSi = 5%, T = 300 K tính bởi SMM 

 

Bảng 2.  a (cSi, n*), E(cSi, n*),  K(cSi, n*),  G(cSi, n*),  C11(cSi, n*),  C12(cSi, n*),  

C44(cSi, n*),  Vd (cSi, n*), và Vn (cSi, n*) đối với màng W và Wsi 

tại P = 0, T = 300 K tính bởi SMM 

Số lớp 
cSi (%) 0 1 3 5 

a(10-10m) 2,642 2,658 2,690 2,722 

10 

E(1010Pa) 38,76 33,91 25,81 19,47 

G(1010Pa) 29,36 25,88 19,99 15,31 

K(1010Pa) 15,14 13,23 10,05 7,56 

C11(1010Pa) 4,96 4,35 3,34 2,54 

C12(1010Pa) 1,93 1,71 1,33 1,03 
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C44(1010Pa) 1,51 1,32 1,00 0,76 

Vn(105cm/s) 4,69 4,39 3,85 3,35 

Vd(105cm/s) 2,59 2,42 2,11 1,83 

a(10-10m) 2,647 2,663 2,696 2,728 

30 

E(1010Pa) 40,39 35,03 26,17 19,35 

G(1010Pa) 30,60 26,73 20,27 15,21 

K(1010Pa) 15,78 13,67 10,19 7,51 

C11(1010Pa) 5,16 4,50 3,39 2,52 

C12(1010Pa) 2,01 1,76 1,35 1,02 

C44(1010Pa) 1,58 1,37 1,02 0,75 

Vn(105cm/s) 4,78 4,46 3,87 3,34 

Vd(105cm/s) 2,64 2,46 2,12 1,82 

a(10-10m) 2,649 2,665 2,697 2,730 

70 

E(1010Pa) 40,85 35,34 26,28 19,32 

G(1010Pa) 30,95 26,97 20,35 15,18 

K(1010Pa) 15,96 13,79 10,23 7,50 

C11(1010Pa) 5,22 4,54 3,40 2,52 

C12(1010Pa) 2,03 1,78 1,35 1,02 

C44(1010Pa) 1,60 1,38 1,02 0,75 

Vn(105cm/s) 4,81 4,48 3,88 3,34 

Vd(105cm/s) 2,66 2,47 2,13 1,82 

a(10-10m) 2,649 2,665 2,698 2,730 

100 

E(1010Pa) 40,95 35,41 26,30 19,31 

G(1010Pa) 31,02 27,03 20,37 15,18 

K(1010Pa) 16,00 13,82 10,23 7,50 

C11(1010Pa) 5,24 4,54 3,40 2,52 

C12(1010Pa) 2,04 1,78 1,35 1,02 

C44(1010Pa) 1,60 1,38 1,02 0,75 

Vn(105cm/s) 4,82 4,49 3,88 3,34 

Vd(105cm/s) 2,66 2,47 2,13 1,82 

a(10-10m) 2,649 2,666 2,698 2,731 

200 

E(1010Pa) 41,07 35,50 26,32 19,30 

G(1010Pa) 31,11 27,09 20,39 15,17 

K(1010Pa) 16,04 13,85 10,24 7,49 
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C11(1010Pa) 5,25 4,56 3,40 2,52 

C12(1010Pa) 2,04 1,79 1,36 1,02 

C44(1010Pa) 1,60 1,38 1,02 0,75 

Vn(105cm/s) 4,82 4,49 3,88 3,34 

Vd(105cm/s) 2,67 2,48 2,13 1,82 

a(10-10m) 2,649 2,666 2,698 2,731 

Khối 

E(1010Pa) 41,19 35,57 26,35 19,29 

G(1010Pa) 31,20 27,15 20,67 15,22 

K(1010Pa) 16,09 13,88 10,23 7,483 

C11(1010Pa) 5,26 4,56 3,43 2,52 

C12(1010Pa) 2,05 1,78 1,38 1,02 

C44(1010Pa) 1,61 1,39 1,02 0,74 

Vn(105cm/s) 4,83 4,49 3,89 3,34 

Vd(105cm/s) 2,67 2,47 2,13 1,82 

 

Bảng 3.  Vd (T, n*), và Vn (T, n*) đối với W tại P = 0 tính bởi SMM 

V Số lớp 
T(K) 

100 300 500 700 900 1000 

 

 

 

Vd(105cm/s) 

10  4,61 4,56 4,50 4,43 4,36 4,32 

30 4,78 4,73 4,67 4,60 4,53 4,49 

70 4,83 4,78 4,72 4,65 4,58 4,54 

100 4,84 4,79 4,73 4,66 4,59 4,55 

200 4,85 4,80 4,74 4,67 4,60 4,57 

Khối  4,85 4,83 4,74 4,69 4,60 4,58 

 

 

 

Vn105cm/s) 

10  2,55 2,52 2,48 2,45 2,41 2,39 

30 2,64 2,61 2,58 2,54 2,50 2,48 

70 2,67 2,64 2,61 2,57 2,53 2,51 

100 2,68 2,65 2,61 2,58 2,54 2,52 

200 2,68 2,65 2,62 2,58 2,54 2,52 

Khối 2,69 2,67 2,62 2,58 2,55 2,52 
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Bảng 4.  Vd (T, n*), và Vn (T, n*) đối với WSi tại cSi = 5%, P = 0 tính bởi SMM 

V Số lớp 
T(K) 

100 300 500 700 900 1000 

 

 

 

Vn105cm/s) 

10 1,85 1,83 1,81 1,78 1,75 1,73 

30 1,84 1,82 1,80 1,77 1,74 1,72 

70 1,84 1,82 1,80 1,77 1,74 1,72 

100 1,84 1,82 1,80 1,77 1,74 1,72 

200 1,84 1,82 1,80 1,77 1,74 1,72 

Khối  1,84 1,81 1,79 1,77 1,75 1,72 

 

 

 

Vd(105cm/s) 

10  3,38 3,35 3,31 3,26 3,20 3,16 

30 3,37 3,34 3,30 3,25 3,19 3,15 

70 3,37 3,34 3,30 3,25 3,19 3,15 

100 3,37 3,34 3,30 3,25 3,18 3,15 

200 3,37 3,34 3,30 3.25 3,18 3,15 

Khối 3,37 3,34 3,30 3,25 3,18 3,15 

 

Bảng 5.  Vd (P, n*), và Vn (P, n*) đối với W tại T = 300 K tính bởi SMM 

V Số lớp 
P(GPa) 

10 20 30 40 50 

Vd(105cm/s) 

10  5,77 6,01 6,24 6,46 6,67 

30 5,94 6,19 6,43 6,65 6,86 

70 5,99 6,24 6,48 6,70 6,91 

100 6,00 6,25 6,49 6,71 6,93 

200 6,01 6,27 6,50 6,72 6,94 

Khối  6,06 6,30 6,54 6,75 6,97 

Vn105cm/s) 

10  3,19 3,32 3,45 3,57 3,69 

30 3,28 3,42 3,55 3,67 3,79 

70 3,31 3,45 3,58 3,70 3,82 

100 3,32 3,46 3,59 3,71 3,83 

200 3,32 3,46 3,59 3,72 3,84 

Khối 3,29 3,43 3,55 3,67 3,79 

         

Môđun đàn hồi đẳng nhiệt của W ở dạng vật liệu khối tại T = 300 K, P = 0 tính bởi 

SMM phù hợp tốt với các số liệu khác [17-19, 24] (xem Bảng 6).   
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Bảng 6. BT của W dạng khối tại T = 300 K, P = 0  

tính bởi SMM, LDA[24],TB [24] và theo TN [25-27] 

Phương pháp SMM TN [17-19] LDA [16] TB [16] 

BT(GPa) 320,03 323,00 333,00 319,00 

(LDA là kết quả tính toán trong phép gần đúng mật độ địa phương, TB là tính toán 

bằng phương pháp liên kết chặt).  

       Khoảng lân cận gần nhất a và các môđun E, G, K của  W ở dạng vật liệu khối tại 

T = 300 K, P = 0 tính bởi SMM phù hợp khá tốt với các thực nghiệm [28-31] (Bảng 7).   

Bảng 7. a,  E, K, G  của W ở dạng khối tại T = 300 K, P = 0 

tính bởi SMM và theo TN [28-31] 

Phương pháp 
a(10-10m) 

TN [30, 31] 

E(1010Pa) 

TN [28] 

K(1010Pa) 

TN [28, 29] 

G(1010Pa) 

TN [28] 

SMM 

TN [28-31] 

2,6443 

2,7400 

41,40 

41,50 

31,36 

30,00 

16,17 

16,00 

        Các hằng số đàn hồi C11, C12, C44 của W ở dạng vật liệu khối tại T = 300 K, P = 0 

tính bởi SMM phù hợp khá tốt với các thực nghiệm [24, 29, 32] (xem Bảng 8).  

Bảng 8. C11, C12, C44 của W dạng khối tại T = 300K, P = 0  

tính bởi SMM và theo TN [16, 21, 24] 

Phương pháp 
SMM TN [29] TN [24] TN [32] 

C11(1011Pa) 5,29 5,27 5,21 5,29 

C12(1011Pa) 2,06 1,94 2,02 1,70 

C44(1011Pa) 1,62 1,47 1,60 1,98 

       Khoảng lận cận gần nhất của màng mỏng phụ thuộc vào bề dày, nhiệt độ và áp suất. 

Khoảng lận cận gần nhất của màng mỏng tăng theo bề dày, tăng mạnh theo nhiệt độ và 

giảm theo áp suất. Khi nhiệt độ tăng, khoảng lân cận gần nhất trung bình giữa hai nguyên 

tử tăng, các đại lượng biến dạng đàn hồi và sóng đàn hồi giảm. Khi áp suất tăng, khoảng 

lân cận gần nhất trung bình giữa hai nguyên tử giảm, các đại lượng biến dạng đàn hồi và 

sóng đàn hồi tăng. Khi nồng độ nguyên tử xen kẽ tăng, khoảng lân cận gần nhất trung 

bình giữa hai nguyên tử tăng, các đại lượng biến dạng đàn hồi và sóng đàn hồi giảm. Khi 

số lớp tăng cho đến khoảng 200 lớp (bề dày khoảng 35 nm), các đại lượng biến dạng đàn 

hồi và sóng đàn hồi của màng mỏng tiến đến các giá trị của vật liệu khối.  

3.    Kết luận 

        Bài báo trình bày mô hình màng hợp kim xen kẽ AB với cấu trúc LPTK và xây dựng 

lí thuyết biến dạng đàn hồi và vận tốc truyền sóng đàn hồi của màng này trên cơ sở SMM. 

Trong trường hợp khi nồng độ nguyên từ xen kẽ bằng không, lí thuyết này trở thành lí 

thuyết biến dạng đàn hồi và vận tốc truyền sóng đàn hồi của màng kim loại. Khi bề dày  

màng đủ lớn, biến dạng đàn hồi và vận tốc truyền sóng đàn hồi của màng hợp kim xen kẽ 
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trở thành biến dạng đàn hồi và vận tốc truyền sóng đàn hồi của vật liệu khối của hợp kim 

xen kẽ. Bài báo tính số đối với biến dạng đàn hồi và vận tốc sóng đàn hồi của W và WSi 

khi sử dụng thế Mie-Lennard-Jones m-n và phương pháp quả cầu phối vị. Một số kết quả 

tính toán được so sánh với số liệu thực nghiệm và tính toán khác. Các kết quả tính toán 

đối với màng mỏng có tính dự báo, định hướng thực nghiệm trong tương lai.   
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ABSTRACT 

 

Study on the elastic deformation of BCC interstitial alloy’s thin film  

 

Nguyen Quang Hoc1, Pham Phuong Uyen1, Pham Duy Thanh2 and Le Hong Viet3 

1Faculty of Physics, Hanoi National University of Education  
2Gifted High School, Hanoi National University of Education 

3Faculty of Natural Sciences, Tran Quoc Tuan University 

The article presents the theory of elastic deformation and elastic wave propagation 

velocity of BCC binary interstitial alloy’s thin film based on the statistical moment 

method.  Metal’s films and bulk interstitial alloys are specific cases of  interstitial alloy’s 

films in this theory. The obtained theoretical results are applied to W and WSi films, 

where calculated results are compared with other calculations and experimental data.  

Keywords: binary interstitial alloy’s thin film, BCC structure, metallic thin film, bulk 

material, statistical moment method.  

 

 

 

 

 


