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MÔ PHỎNG VI CẤU TRÚC HỆ  (Al2O3)x(SiO2)1-x 
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Đại học Công nghiệp thực phẩm TP.HCM 

 

TÓM TẮT 

Hỗn hợp oxit (Al2O3).2(SiO2) [AS2] là vật liệu cơ bản trong công nghệ gốm sứ, lọc hóa 

dầu và là thành phần cơ bản của vỏ trái đất, nhưng hiện nay các thông tin về hệ oxit này 

vẫn chưa được nghiên cứu đầy đủ. Bằng phương pháp MD và phương pháp phân tích về vi 

cấu trúc của (Al2O3).2(SiO2) trong khoảng nhiệt độ 350K - 5000K và áp suất từ 0 - 25Gpa 

cho thấy: liên kết Si-O và O-Al tăng. Các đơn vị cấu trúc SiO4, AlO3, AlO4 giảm; cấu trúc 

SiO5, SiO6, AlO5, AlO6, AlO7 tăng. Khi nhiệt độ tăng, độ dài của các cặp liên kết giảm, tuy 

nhiên tại 5000K độ dài liên kết Al - Al tăng trở lại. Các đơn vị cấu trúc chủ yếu là SiO4, 

SiO3, AlO3, AlO4 và AlO5 hầu như không phụ thuộc nhiệt độ. 

Từ khóa: (Al2O3).2(SiO2); MD; vi cấu trúc; cặp liên kết. 

1. ĐẶT VẤN ĐỀ 

Hợp chất AS2 gồm hai loại oxit nhôm 

và oxit silic, trong tự nhiên có thể tìm thấy 

với tên gọi là zeolit và kaolin.  Đây là các 

vật liệu rây phân tử ngày càng đóng vai trò 

quan trọng trong xúc tác công nghiệp, đặc 

biệt là zeolit. Nó càng ngày càng thay th  

v  tr  các loại xúc tác tr ớc đây, vì th  đ  

thu hút đ ợc sự chú ý của nhiều nhà khoa 

học trên th  giới.  

Zeolit là một loại vô cơ đ ợc tìm thấy 

trong tự nhiên (khoảng 40 cấu trúc zeolit 

khác nhau và một số đ ợc tổng hợp từ 

nhiều nguyên liệu khác nhau nh  đi từ Si, 

Al riêng l , cao lanh (200 loại zeolit tổng 

hợp  chúng đ ợc  ng d ng rộng r i trong 

nhiều lĩnh vực khoa học cũng nh  công 

nghiệp với vai trò ch nh là chất xúc tác, 

chất hấp ph  và trao đổi ion. Chúng còn 

đ ợc sử d ng để tách và làm sạch kh , tách 

ion phóng xạ từ các chất thải phóng xạ và 

đặc biệt là xúc tác cho nhiều quá trình 

chuyển hoá hydrocacbon. Ch nh nhờ những 

đặc t nh nổi trội của nó so với các loại xúc 

tác khác nh : bề mặt riêng lớn, có thể điều 

chỉnh đ ợc lực axit và nồng độ tâm axit, 

cấu trúc tinh thể xốp với k ch th ớc mao 

quản đồng đều phù hợp với nhiều loại phân 

tử có k ch cỡ từ 5A
o
 - 12 A

o
 và khả năng 

bi n t nh tốt. Do đó, zeolit đ ợc đánh giá là 

loại xúc tác có độ bền, hoạt t nh và chọn 

lọc cao. Việc tìm ra zeolit tự nhiên và tổng 

hợp đ ợc chúng đ  tạo nên b ớc ngoặt lớn 

trong công nghiệp hoá học, đặc biệt trong 

ngành dầu kh . Sự  ng d ng zeolit làm tăng 

cả về số l ợng và chất l ợng của sản phẩm 

dầu kh . Zeolit chi m khoảng 95% tổng 

l ợng xúc tác trong lọc và hoá dầu, có 

nhiều  ng d ng trong công nghiệp, trong 

đời sống [7].  

Trong tinh thể zeolit, các t  diện SiO4 

và AlO4 liên k t với nhau qua nguyên tử 

oxy. Không gian bên trong tinh thể gồm 

các hốc nhỏ đ ợc nối với nhau bằng các 

đ ờng r nh có k ch th ớc ổn đ nh. Nhờ hệ 

thống lỗ xốp và các đ ờng r nh mà zeolit 
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có thể hấp ph  những phân tử có k ch 

th ớc nhỏ hơn k ch th ớc lỗ và đẩy ra 

những phân tử có k ch th ớc lớn hơn. 

Thông th ờng ng ời ta điều ch  zeolit 

nhân tạo từ gel đ ợc đun trong autoclav 

ch a các hợp chất nhôm, silic; một loại 

dung môi; chất khoáng hóa và một tác nhân 

đ nh hình cấu trúc  (SDA . T nh chất của 

gel, các điều kiện phản  ng và k ch th ớc 

của tác nhân SDA là những y u tố quan 

trọng giúp zeolit có đ ợc những k ch th ớc 

lỗ xốp (đặc biệt là loại lỗ vi xốp  mà ng ời 

ta mong muốn. Tr ớc đây, dựa trên cơ sở 

thực nghiệm ta có thể để điều ch  zeolit 

nhân tạo với các k ch th ớc lỗ xốp theo yêu 

cầu. Dựa trên các thành tựu mới của khoa 

học kỹ thuật ng ời ta đ  thi t k  và tổng hợp 

đ ợc các tác nhân SDA mới, nhờ đó tạo ra 

nhiều cấu trúc tinh thể zeolit mới với các 

t nh chất  u việt.  Việc tạo ra các zeolit nhân 

tạo đang đ ợc áp d ng ngày càng rộng r i. 

Một số loại zeolit có những t nh chất rất độc 

đáo (v  d : khi làm nóng lên nó sẽ co lại...  

sẽ là đối t ợng nghiên c u của các nhà khoa 

học để tìm ra các  ng d ng mới (điều chỉnh 

độ dài sóng của tia laser, ch  tạo các linh 

kiện điện tử cực nhỏ v.v...  [1, 5]. 

Đ  có nhiều công trình nghiên c u về 

AS2 trên nhiều ph ơng diện khác nhau [2, 

3, 8, 9] nh ng vẫn ch a cung cấp đầy đủ 

thông tin về vi cấu trúc và các t nh chất vật 

lý của hệ nh  số phối tr , độ dài liên k t, 

"tricluster"… của hệ AS2 trong điều kiện 

áp suất và nhiệt độ thay đổi với giá tr  lớn. 

Bài báo sẽ cung cấp thêm các thông tin chi 

ti t về sự ảnh h ởng của áp suất và nhiệt độ 

đ n vi cấu trúc và t nh chất khu ch tán 

thông qua việc phân t ch độ dài liên k t T-

O, T-T, phân bố góc T-O-T, O-T-O (T đại 

diện cho Al và Si , hệ số khu ch tán của 

các nguyên tử Al, Si, O, bằng ph ơng pháp 

mô phỏng động lực học phân tử (ĐLHPT . 

 2. PHƯƠNG PHÁP TÍNH TOÁN 

Mô hình AS2
 
đ ợc tạo từ 1650 nguyên 

tử, bao gồm 300 nguyên tử Si, 300 nguyên 

tử Al và 1050 nguyên tử O với th  t ơng 

tác BKS (van Beest, Kramer and van 

Santen) có dạng sau: 

   
6

2

exp
r

C
rBA

r

eqq
r







    (1) 

với  , = Si, Al, O và r là khoảng 

cách giữa một ion loại   và một ion 

loại  . Các giá tr  của các thông số 

{  CBA ,, } đ ợc t nh toán bằng 

ph ơng pháp ab initio với các giá tr  chỉ ra 

trong bảng 1. [4] 

Bảng 1: Các thông số của thế BKS hiệu chỉnh cho hệ (Al2O3)x(SiO2)1-x 

Cặp nguyên tử 
A (eV) B ( Ǻ

-1
) C (eV Ǻ

6
) 

Điện tích (e) 

O-O 1388.7730 2.76 175.0 qAl =+3e 
qO = -2e 
qSi= +4e 

Si-O 18003.7572 4.87318 133.5381 
Al-O 8566.5434 4.66222 73.0913 

Mô hình đầu tiên của hệ nhận đ ợc 

bằng cách gieo ngẫu nhiên các nguyên tử 

trong không gian mô phỏng. Cấu hình này 

đ ợc nung nóng tới nhiệt độ 8000K và 

đ ợc duy trì ở nhiệt độ này trong hơn 

65000 b ớc thời gian mô phỏng nhằm phá 

vỡ các điều kiện ngẫu nhiên ban đầu (với 

b ớc thời gian mô phỏng là 0.4776 fs . Sau 

đó mô hình đ ợc làm nguội dần sau 25000 

b ớc và đ a về trạng thái cân bằng ở nhiệt 

độ 2500K, áp suất là 0Gpa, mật độ 

2,537g/cm
3
, k ch th ớc mẫu là 27,97Ǻ.  

Khi trạng thái cân bằng đ ợc thi t lập, hệ 

đ ợc chạy thêm 25000 b ớc để đ a về các 

áp suất 5GPa, 10GPa, 15GPa, 20GPa, 

25GPa (mỗi mẫu ở áp suất khác nhau đều 

đ ợc ổn đ nh ở 25000 b ớc . K t quả thu 

đ ợc 6 mẫu ở cùng nhiệt độ 2500K nh ng 
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có áp suất khác nhau, lần l ợt là 0GPa, 

5GPa, 10GPa, 15GPa, 20GPa, 25GPa. Từ 

dữ liệu ở mẫu mô hình AS2 cân bằng ở 

nhiệt độ 2500K và áp suất 0Gpa, ti p t c 

tạo thêm 6 mẫu ở áp suất không đổi là 

0GPa, nh ng nhiệt độ thay đổi từ 300K, 

1000K, 2000K, 3000K, 4000K, 5000K. 

Mỗi mẫu mới đ ợc ổn đ nh sau 50000 

b ớc. K t quả thu đ ợc 12 mẫu của hệ AS2 

ở những trạng thái khác nhau. Khi các mô 

hình vật liệu đạt đ ợc trạng thái ổn đ nh, 

ti n hành xác đ nh vi cấu trúc của hệ. Số 

liệu thu đ ợc từ các mẫu đ ợc đ a vào t nh 

toán, phân tích. 

3. KẾT QUẢ VÀ BÀN LUẬN 

 3.1. Khảo sát ảnh hưởng của áp suất đến vi cấu trúc của hệ 

K t quả độ dài liên k t rij (Ǻ  thu đ ợc thể hiện trong bảng 1.  

Bảng 1. Độ dài liên kết rij (Ǻ) của hàm phân bố xuyên tâm (HPBXT)  

của hệ AS2  ở các áp suất khác nhau. 

P(GPa) 
rij (Ǻ) 

Si-Si Si-O O-O Si-Al O-Al Al-Al 

0 3.16 1.60 2.63 3.16 1.65 3.14 
5 3.15 1.59 2.62 3.14 1.66 3.11 
10 3.15 1.61 2.54 3.12 1.69 3.06 
15 3.14 1.63 2.54 3.12 1.72 3.04 
20 3.14 1.64 2.50 3.06 1.72 3.00 
25 3.14 1.64 2.48 3.08 1.75 3.02 

 Từ bảng 1 cho thấy: khi áp suất tăng, độ dài các cặp liên k t trong các hệ đều giảm, 

ngoại trừ cặp liên k t Si-O và O-Al tăng lên. Khi áp suất tăng từ 0GPa đ n 5GPa thì độ dài cặp 

liên k t Si - Si giảm, tuy nhiên từ giá tr  15GPa đ n 25GPa thì giá tr  độ dài liên k t lại rất  t 

thay đổi. So sánh với k t quả của công trình [6] thì k t quả thu đ ợc là khá phù hợp (1.61Ǻ và 

1.66Ǻ). Độ dài liên k t của cặp O-Al có xu h ớng tăng nhanh hơn so với cặp Si-O. 

Bảng 2: Độ cao đỉnh thứ nhất gij(r) HPBXT của hệ AS2 ở các áp suất khác nhau 

P( GPa) 
gij(r) 

Si-Si Si-O O-O Si-Al O-Al Al-Al 

0 5.17 14.32 3.08 4.11 7.97 3.43 

5 4.46 11.68 2.74 3.62 6.22 3.23 

10 3.71 7.59 2.45 3.22 4.74 2.91 

15 3.72 6.75 2.43 2.97 4.40 3.26 

20 3.49 6.13 2.43 3.30 4.23 2.88 

25 3.56 5.94 2.51 3.22 4.12 3.09 

Bảng 2 là giá tr  đỉnh th  nhất của 

HPBXT. Từ bảng 2 cho thấy, độ cao đỉnh 

th  nhất gij(r  của HPBXT của của các cặp 

liên k t trong hệ AS2 đều giảm khi áp suất 

tăng. Tuy nhiên, tại áp suất 25GPa, độ cao 

đỉnh th  nhất của các cặp liên k t Si- Si, O-

O và Al- Al lại có sự tăng trở lại. Trong 

suốt quá trình tăng áp suất, độ cao đỉnh th  

nhất của của cặp Si-O luôn có giá tr  lớn 

nhất và cặp O-O luôn có giá tr  nhỏ nhất 

trong tất cả các cặp. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1: Hàm phân bố xuyên tâm của hệ AS2  

tại OGPa 
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Đồ th  HPBXT của hệ AS2 ở áp suất 

0Gpa đ ợc biểu diễn trên hình 1. So sánh 

với k t quả của các công trình [4], [6] và 

các k t quả thực nghiệm [5] đều cho thấy 

độ dài liên k t của các cặp liên k t trong hệ 

AS2 phù hợp tốt (ở áp suất 0 GPa  và 

HPBXT thu đ ợc cũng phù hợp tốt với các 

công trình nghiên c u khác về cả hình 

dáng, v  tr  và độ cao của các cực đại.  

 3.2. Số phối trí (SPT) trung bình của hệ AS2  

Bảng 3. SPT trung bình của các cặp liên kết trong hệ AS2  ở các áp suất khác nhau. 

P(GPa) 
Zij 

Si-Si Si-O Si-Al O-Si O-O O-Al Al-Si Al-O Al-Al 

0 2.31 4.02 2.37 1.33 7.11 1.37 2.35 3.74 3.22 

5 2.45 4.11 2.93 1.35 8.40 1.46 2.89 4.15 3.87 

10 3.36 4.62 4.02 1.44 10.78 1.56 4.01 4.73 4.90 

15 3.94 4.78 4.18 1.51 11.43 1.65 4.16 5.06 5.47 

20 4.00 5.04 4.85 1.53 12.06 1.65 4.85 5.21 5.23 

25 5.32 6.23 6.12 2.48 13.50 2.55 6.12 6.42 6.41 

K t quả t nh toán SPT cặp trung bình 

trên bảng 3 chỉ ra rằng: ở áp suất 0GPa phần 

lớn các nguyên tử Si đ ợc bao quanh bởi 4 

nguyên tử O, các nguyên tử O liên k t với 1 

nguyên tử Si, các nguyên tử O liên k t với 1 

nguyên tử Al lân cận,  phần lớn các nguyên 

tử Al đ ợc bao quanh bởi 4 nguyên tử O, 

các nguyên tử Si đ ợc bao quanh bởi 2 

nguyên tử Al và đa phần các nguyên tử Al 

đ ợc bao quanh bởi 2 nguyên tử Si lân cận. 

Khi áp suất tăng, SPT trung bình của tất cả 

các cặp liên k t đều tăng. Trong đó, SPT 

trung bình của cặp liên k t O-O tăng nhiều 

nhất với 40.6 OOZ  và cặp liên k t này 

cũng có SPT trung bình cao nhất trong tất cả 

các cặp liên k t ở các áp suất khác nhau. 

Trong khi đó, cặp liên k t O-Si có SPT 

trung bình tăng chậm nhất 15.1 SiOZ , 

cặp liên k t này cũng có SPT trung bình nhỏ 

nhất so với các cặp liên k t khác ở d y áp 

suất từ 0 đ n 25GPa. Từ các k t quả trên ta 

thấy SPT trung bình của hệ AS2 ph  thuộc 

mạnh vào áp suất nén lên hệ. 

3.3. Ảnh hưởng của nhiệt độ  đến vi 

cấu trúc của hệ 

Sáu mô hình AS2 có cùng áp suất 0GPa 

và ở các nhiệt độ 300K, 1000K, 2000K, 

3000K, 4000K, 5000K đ ợc xây dựng bằng 

ph ơng pháp ĐLHPT. Vi cấu trúc của các 

mô hình này đ ợc phân t ch thông qua các dữ 

liệu nhận đ ợc từ HPBXT và phân bố SPT.  

Số liệu vi cấu trúc của mô hình thu đ ợc thể 

hiện trong bảng 4. 

Bảng 4. Vị trí đỉnh thứ nhất rij (Ǻ ) của HPBXT của hệ AS2 ở các nhiệt độ  khác nhau 

T( K) 
rij, Ǻ 

Si-Si Si-O O-O Si-Al O-Al Al-Al 

300 3.18 1.61 2.62 3.18 1.62 3.19 

1000 3.17 1.61 2.61 3.16 1.64 3.19 

2000 3.17 1.61 2.61 3.16 1.64 3.18 

3000 3.16 1.59 2.63 3.16 1.64 3.12 

4000 3.16 1.58 2.62 3.16 1.62 3.14 

5000 3.16 1.58 2.62 3.14 1.62 3.16 

[8] 3.18 1.58 2.64 3.16 1.64 3.16 
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Từ bảng 4 cho thấy v  tr  đỉnh th  nhất 

của HPBXT của hệ AS2  t ph  thuộc vào 

nhiệt độ, c  thể khi nhiệt độ tăng thì độ dài 

liên k t của các cặp đều giảm nhẹ (
Si Sir  = 

0.02Ǻ, 
Si Or  = 0.03Ǻ, 

Si Alr  = 0.04Ǻ). 

Trong đó cặp O-O và cặp O-Al, rij có giá tr  

không thay đổi ở nhiệt độ 300K và 5000K. 

Riêng cặp Al-Al, khi nhiệt độ tăng từ 300K 

lên 3000K thì rij giảm nhẹ (từ 3.19 ở 300K 

xuống còn 3.12Ǻ ở 3000K  sau đó tăng lên 

theo nhiệt độ. K t quả này phù hợp với k t 

quả mô phỏng [6]. 

Khảo sát độ cao HPBXT cặp gij của hệ 

AS2 cho thấy chúng ph  thuộc mạnh vào 

nhiệt độ (bảng 4 . Khi nhiệt độ tăng từ 300K 

lên 5000K thì độ cao đỉnh th  nhất của 

HPBXT của tất cả các cặp liên k t đều giảm 

nhanh. V  d  nh  tại 300K độ cao HPBXT 

của cặp liên k t Si-Si là 9.81 Ǻ  song ở 

5000K thì giá tr  t ơng  ng là 3.94 Ǻ. K t 

quả này ch ng tỏ khi nhiệt độ tăng các 

nguyên tử có xu h ớng phân bố đều trong 

không gian dẫn tới làm giảm trật tự gần của 

cấu trúc. Trong suốt quá trình tăng nhiệt độ 

từ 300K lên 5000K thì cặp Si-O luôn có độ 

cao đỉnh HPBXT lớn nhất. Tại nhiệt độ 

300K, cặp liên k t Si-O có độ cao đỉnh gSi-O = 

29.25Ǻ và tại 5000K thì gSi-O =10.45Ǻ  và cặp 

O-O luôn có độ cao đỉnh HPBXT nhỏ nhất 

(tại 300K thì gO-O = 3.82Ǻ và tại 5000K thì 

gO-O = 2.53Ǻ  so với độ cao đỉnh HPBXT của 

các liên k t còn lại. Khi nhiệt độ tăng thì độ 

cao đỉnh th  nhất của cặp liên k t Si-O giảm 

nhiều nhất (gSi-O=18.8Ǻ  và cặp O-O giảm 

chậm nhất (gO-O=1.29Ǻ   so với các liên k t 

còn lại. K t quả này có sai lệch nhỏ so với 

[6], nguyên nhân có thể do lựa chọn mật độ 

khác nhau. Đồ th  HPBXT thành phần của 

các cặp liên k t trong hệ AS2 d ới ảnh 

h ởng của nhiệt độ đ ợc biểu diễn ở hình 2. 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

Hình 2: HPBXT của hệ AS2 ở các nhiệt độ 

khác nhau 

Bảng 5 cho thấy khi tăng nhiệt độ lên hệ 

từ 300K lên 4000K thì SPT trung bình của 

các cặp liên k t Si-Si, Si-O, O-O, Si-Al, O-

Al, Al-Al đều giảm nhẹ, gần t ơng tự nhau. 

Bảng 5. SPT trung bình của các cặp liên kết trong hệ AS2 ở các nhiệt độ khác nhau. 

T, K Si-Si Si-O O-O Si-Al O-Al Al-Al 

300 2.32 4.02 2.38 1.32 7.13 1.41 

1000 2.33 4.03 2.42 1.31 7.19 1.40 

2000 2.30 4.02 2.40 1.32 7.09 1.39 

3000 2.32 4.02 2.35 1.31 7.05 1.37 

4000 2.29 4.00 2.22 1.32 7.00 1.33 

5000 3.33 5.01 3.18 2.15 7.91 2.04 

Đối với nguyên tử Si trung bình có 

2.31 nguyên tử Si khác, 4.01 nguyên tử O 

và 1.31 nguyên tử Al bao quanh. Với 

nguyên tử O có trung bình khoảng 2.35 

nguyên tử O khác và 7.09 nguyên tử Al bao 

quanh. Tuy nhiên, SPT trung bình của các 

cặp liên k t lại tăng mạnh ở khoảng nhiệt 

độ 5000K. Từ bảng 5 còn cho thấy SPT 

trung bình của cặp O-Al luôn có giá tr  lớn 

nhất và SPT trung bình của cặp liên k t Si-

Al luôn có giá tr  bé nhất so với các cặp 

liên k t còn lại trong hệ.  SPT trung bình 
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của cặp liên k t Si-O chủ y u là 4 và 5. Do 

đó đơn v  cấu trúc chủ y u của cặp liên k t 

Si-O trong hệ AS2 là SiO4 (chi m 98% ở 

300K) và SiO5 (chi m 2% ở 300K . SPT 

trung bình của cặp liên k t Si-O rất  t thay 

đổi theo nhiệt độ.  

SPT trung bình của cặp liên k t Al-O chủ 

y u là 3, 4 và 5. Do đó, đơn v  cấu trúc của 

Al-O là AlO3 chi m 20.5%, AlO4 chi m 

71.2% và AlO5 chi m 7.8% tại 300K. Khi 

nhiệt độ tăng ta thấy tỷ lệ đơn v  cấu trúc có 

sự thay đổi đáng kể. C  thể nh  sau, tỷ lệ đơn 

v  cấu trúc AlO4  giảm dần từ 71.2% tại 300K 

xuống còn 52.2% tại 5000K. 

SPT trung bình của cặp liên k t O-Si 

chủ y u là 1, 2, có nghĩa là ở nhiệt độ thấp, 

xung quanh nguyên tử O luôn có từ 1 đ n 2 

nguyên tử Si bao quanh, tuy nhiên chúng 

chi m tỷ lệ không đáng kể. Khi nhiệt độ 

tăng ta thấy các tỉ lệ SPT trung bình là 1 và 

2 hầu nh  không thay đổi, nh ng tỷ lệ 

không có nguyên tử Si nào bao quanh 

nguyên tử O giảm dần. Ở 300K tỷ lệ này 

chi m 13.4% và chỉ còn 8.8% tại 5000K. 

Tại 5000K trong hệ còn xuất hiện một  t tỷ 

lệ 3 nguyên tử Si bao quanh 1 nguyên tử O 

song tỷ lệ này rất nhỏ. K t quả này ch ng 

tỏ tại 5000K trong hệ có xuất hiện một  t tỷ 

lệ cấu trúc “tricluster” là 3 cation Si
+ 

 bao 

quanh 1 nguyên tử O. Đồ th  phân bố SPT 

trung bình của các cặp liên k t đ ợc thể 

hiện trên hình 3. 

 

 

 

 

Hình 3. Sự phân bố SPT của các cặp liên kết ở 

nhiệt độ từ 300k đến 500k 

4. KẾT LUẬN 

Trên cơ sở xác đ nh các thông số vi cấu 

trúc, k t quả nghiên c u đ  đ a ra hệ thống 

các tính chất vật lý và cấu trúc của hệ AS2 

trong các điều kiện khác nhau. Trong dãy 

áp suất  0-25GPa: a). Khi áp suất tăng thì 

liên k t Si-O và O - Al tăng, các liên k t 

khác giảm. Liên k t O-Al tăng nhanh hơn 

so với Si-O. Ở áp suất thấp, các đơn v  cấu 

trúc chủ y u là SiO4, AlO3, AlO4. Khi tăng 

áp suất, các đơn v  cấu trúc SiO4, AlO3, 

AlO4 giảm; các đơn v  cấu trúc SiO5, SiO6, 

AlO5, AlO6, AlO7 tăng. Quá trình chuyển 

đổi này diễn ra mạnh nhất ở áp suất trên 

15GPa. b). Trong khoảng 0GPa đ n d ới 

10GPa: có từ 1 đ n 2 nguyên tử Si bao 

quanh 1 nguyên tử O và từ 1 đ n 3 nguyên 

tử Al bao quanh nguyên tử O. Ngoài ra 

cũng có một tỷ lệ đáng kể nguyên tử O 

không có nguyên tử Si hoặc Al bao quanh. 

Khi áp suất lớn hơn 10GPa xuất hiện 

tr ờng hợp có 3 nguyên tử Si bao quanh 1 

nguyên tử  O và 4 nguyên tử Al bao quanh 

1 nguyên tử  O.  

Trong dãy nhiệt độ từ 300K đ n 

5000K: a). Khi nhiệt độ tăng, hầu h t độ 

dài của các cặp liên k t giảm, cặp liên k t 

O-O có cực đại tại khoảng nhiệt độ 3000K; 

cặp liên k t O-Al có cực đại trong khoảng 

1000K - 3000K. Tuy nhiên tại 5000K độ 

dài liên k t Al - Al tăng trở lại. b) Các đơn 

v  cấu trúc chủ y u là SiO4, SiO3, AlO3, 

AlO4 và AlO5 hầu nh  không thay đổi khi 

nhiệt độ tăng. c) Số nguyên tử Si và Al bao 

quanh 1 nguyên tử O cũng không ph  thuộc 

vào nhiệt độ. 
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MICROSTRUCTURE SIMULATION SYSTEM (Al2O3)x (SiO2)1-x 

Hoang Van Hue 

Ho Chi Minh City University of Food Industry 

ABSTRACT 

(Al2O3).2(SiO2) mixed oxide [AS2] is the basic material of ceramic and petrochemical 

technology, as well as the basic component of the earth's crust. At present, understanding 

about this mixed oxide system has not been fully studied. Using the molecular dynamics 

method and analysis of the structure of (Al2O3).2(SiO2) in the temperature range of 350K-

5000K and at various pressure (from 0Gpa to 25Gpa), we showed that Si-O and O-Al 

linkages increased. The structural units of SiO4, AlO3, AlO4 were reduced, while SiO5, 

SiO6, AlO5, AlO6, AlO7 increased. As the temperature increases, there is a reduction of the 

length of the atomic pair. The structural units mainly consist of SiO4, SiO3, AlO3, AlO4 and 

AlO5, which are hardly temperature dependent. 
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