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TÓM TẮT  

Trong bài báo này nhóm tác giả đã nghiên cứu sự ảnh hưởng của nhiệt độ và tốc độ biến dạng 

đến cấu trúc tế vi và cơ tính của hợp kim entropy cao CoCrFeMnNi bằng phương pháp mô phỏng 

động lực học phân tử. Có 3 nhiệt độ được lựa chọn là 300 K, 700 K và 1100 K. Kết quả nghiên 

cứu chỉ ra, giới hạn bền kéo và độ giãn dài tương đối của vật liệu sẽ giảm khi tăng nhiệt độ biến 

dạng, trong khi đó có thể quan sát thấy sự xuất hiện của một lượng nhỏ tinh thể lục giác xếp chặt 

(HCP) ở nhiệt độ tương ứng. Mặt khác, nhóm tác giả đã tiến hành nghiên cứu ảnh hưởng của tốc 

độ biến dạng đến cấu trúc của vật liệu ở các nhiệt độ khác nhau với các tốc độ biến dạng 1.0×108/s, 

1.0×109/s, 1.0×1010/s, kết quả nghiên cứu chỉ ra rằng, hình thái cấu trúc hạt tinh thể gần như 

không thay đổi trong suốt quá trình biến dạng, chỉ có giới hạn bền kéo và độ giãn dài tương đối 

của vật liệu sẽ tăng khi tăng tốc độ biến dạng. 

Từ khoá: Hợp kim Entropy cao CoCrFeMnNi; Nhiệt độ biến dạng; Tốc độ biến dạng; Phương pháp động lực học phân tử. 

1. MỞ ĐẦU  

Vật liệu entropy cao (HEAs) là một khái niệm mới đang được các nhà nghiên cứu trên toàn thế 

giới dành sự quan tâm nghiên cứu lớn cả về lý thuyết lẫn thực nghiệm [1]. Nó là dạng một hợp 

kim nhiều nguyên tố (kim loại) đẳng mol (tỷ lệ phần trăm nguyên tử bằng nhau) của ít nhất 5 

nguyên tố trở lên. Một đặc tính nổi bật nhất để phân biệt hợp kim Entropy cao so với các loại hợp 

kim nhiều nguyên tố khác đó là hợp kim này được tạo thành từ nhiều loại nguyên tố khác nhau 

nhưng lại có thể tạo thành cấu trúc tổ chức một pha đồng nhất, ví dụ có thể tạo thành tổ chức một 

pha FCC (lập phương tâm mặt), BCC (lập phương tâm khối), HCP (lục giá xếp chặt) hoặc là hỗn 

hợp của 2 pha. Dựa vào mục đích, yêu cầu sử dụng trong những trường hợp cụ thể, thông qua việc 

sử dụng các loại nguyên tố khác nhau, hoặc bằng cách thiết kế tỉ lệ thành phần thích hợp để thu 

được những loại hợp kim có tổ chức khác nhau, từ đó đạt được những tính chất mong muốn. Nếu 

trong nghiên cứu các loại hợp kim truyền thống chủ yếu tập trung theo hướng tạo thành dung dịch 

rắn, tăng độ bền và phải hi sinh một phần độ dẻo, thì đối với hợp kim Entropy cao, bằng cách thay 

đổi thành phần hóa học và thiết kế hợp lý tỉ lệ giữa các thành phần thì các đặc trưng cơ tính như 

độ bền và độ dẻo đều có sự cải thiện rõ rệt [2-8]. 

Khái niệm về hợp kim Entropy cao được đưa ra lần đầu tiên bởi Yeh và các cộng sự [1-3]. Trên 

cơ sở đó, hợp kim Entropy cao CoCrFeMnNi một pha FCC đã được chế tạo bởi nhóm nghiên cứu 

của Cantor [9]. Sau đó, một loạt các nghiên cứu đối với hợp kim này cho thấy, hợp kim Entropy 

cao CoCrFeMnNi có độ bền cao và độ dẻo tốt [7, 14-19]. Trong hơn một thập kỷ qua, những nghiên 

cứu đối với hợp kim Entropy cao CoCrFeMnNi chủ yếu sử dụng phương pháp thực nghiệm. Các 

nghiên cứu cho thấy, trong quá trình biến dạng, một lượng nhỏ tinh thể HCP sẽ được hình thành, 

cùng với đó có thể có sự xuất hiện của song tinh. Việc quan sát thấy tinh thể HCP và song tinh được 

cho rằng là do một bộ phận tinh thể FCC sẽ xảy ra sự sắp xếp lại ở vùng biên giới hạt từ đó hình 

thành nên tinh thể dạng HCP, hoặc dưới tác dụng của ứng suất kéo cơ chế trượt và song tinh sẽ là 

hai cơ chế chính của biến dạng dẻo, vì vậy, sau biến dạng, có thể quan sát được các dải trượt hoặc 

tổ chức song tinh. Tuy vậy, thực tế quan sát định hướng của hạt tinh thể cho thấy, định hướng của 
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hạt hầu như không thay đổi. Vì thế, đến nay cơ chế chính xác của việc hình thành các dạng tổ chức 

khác nhau trong quá trình biến dạng của loại vật liệu này vẫn chưa được làm rõ [16, 20]. 

Trong những năm gần đây, việc ứng dụng phần mềm mô phỏng động lực học phân tử 

LAMMPS trong nghiên cứu vật liệu đang có sức hút rất lớn đối với các nhà nghiên cứu vật liệu. 

Khi sử dụng phần mềm mô phỏng này, ta có thể tiến hành mô phỏng những mô hình có kích 

thước lớn hoặc rất lớn (ở cấp độ phân tử), khi mà số lượng nguyên tử trong một mô hình mô 

phỏng có thể đạt đến hàng trăm nghìn thậm chí là hàng triệu nguyên tử. Hơn nữa, LAMMPS còn 

cho phép nhập các dữ liệu mô hình mô phỏng được xây dựng từ phần mềm chuyên dụng bên thứ 

3 như Atomsk, Moltemplate,... đồng thời, các thông số của mỗi loại nguyên tử cũng có thể được 

thiết lập rất dễ dàng, do vậy, việc xây dựng mô hình mô phỏng tương đối thuận tiện, đơn giản 

và trực quan, [15, 18, 20].  

Trong nghiên cứu này, nhóm tác giả sẽ tiến hành mô phỏng đối với mẫu hợp kim Entropy cao 

CoCrFeMnNi có tổ chức dạng đa tinh thể cấp nano. Dựa vào kết quả thu được làm nền tảng để 

tiến hành phân tích, dự đoán, giải thích cơ chế chuyển đổi pha và sự thay đổi cơ tính của vật liệu 

này dưới ảnh hưởng của các tham số môi trường thường thấy như nhiệt độ, áp suất, hay thông số 

công nghệ như tốc độ biến dạng,...  

2. PHƯƠNG PHÁP MÔ PHỎNG VÀ MÔ HÌNH  

2.1. Phương pháp mô phỏng 

Sử dụng mô hình mô phỏng động lực học phân tử LAMMPS để tiến hành mô phỏng quá trình 

biến đổi tổ chức, cơ tính của mẫu mô hình hợp kim. Entropy cao CoCrFeMnNi một pha FCC. Sau 

khi mô hình được tạo thành, tiến hành tích thoát ứng suất đối với mẫu thử theo hai bước: Bước thứ 

nhất sẽ cấp cho nguyên tử một vận tốc ban đầu theo phân bố ngẫu nhiên ở 300 K, sau đó tiến hành 

ổn định hóa (năng lượng tự do cực tiểu hóa); bước thứ hai sẽ tiến hành tích thoát ứng suất theo hệ 

đẳng nhiệt - đẳng áp ở 300 K trong vòng 200 ps;  

Tiếp theo sẽ tiến hành gia nhiệt theo hệ đẳng nhiệt – đẳng tích cho mẫu để nâng nhiệt đến các 

khung nhiệt độ 300 K, 700 K và 1100 K. Đối với các mẫu này lần lượt tiến hành mô phỏng thử 

kéo theo phương trục Y với các tốc độ biến dạng tương ứng là 1.0x108/s; 1.0x109/s; 1.0x1010/s, 

bước nhảy thời gian là 1femto giây (10-15 s). Kết quả mô phỏng sẽ được trực quan hóa và xử lý 

phân tích bằng phần mềm chuyên dụng OVITO[11]. 

Mô hình hàm thế năng MEAM là một trong những dạng hàm số thích hợp nhất dùng để mô tả 

sự tương tác theo dạng liên kết kim giữa các nguyên tử. Do vậy, trong thí nghiệm này, nhóm tác 

giả dẫn dùng hàm thế năng do nhóm nghiên cứu của W. Mi. Choi và các cộng sự phát triển [20]. 

2.2. Mô hình nghiên cứu 

Thành phần hóa học của hợp kim Entropy cao CoCrFeMnNi được cho trong bảng 1. 

Bảng 1. Thành phần hóa học của hợp kim Entropy cao CoCrFeMnNi. 

Nguyên tố Co Fe Cr Ni Mn 

Tỉ lệ mol 0.2 0.2 0.2 0.2 0.2 

Sử dụng phần mềm chuyên dụng Atomsk để xây dựng mô hình mẫu đa tinh thể (định hướng 

của các hạt tinh thể là ngẫu nhiên, như được thể hiện trên hình 1a) của hợp kim Entropy cao 

CoCrFeMnNi một pha FCC. Mẫu thử có kích thước 5 nm * 10 nm * 5 nm với hơn 37000 nguyên 

tử, được thiết lập thành dạng hợp kim Entropy cao (hợp kim 5 nguyên Co, Cr, Fe, Ni, Mn đẳng 

mol) với phân bố nguyên tử ngẫu nhiên theo cả ba chiều không gian, như trên hình 1b. Kiểu mạng 

của hợp kim là kiểu mạng FCC có hằng số mạng bằng 0.3593 nm. Để tiến hành thử kéo, một suất 

biến dạng với tốc độ biến dạng nhất định được đặt theo trục Y (ứng suất trên các hướng còn lại 

được cố định không đổi) để tiến hành thử kéo mẫu ở các nhiệt độ 300 K, 700 K và 1100 K. 
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Hình 1. Mô hình nghiên cứu: 

(a) Mô hình ở chế độ hiển thị đa tinh thể; (b) Mô hình HEA ở chế độ hiển thị nguyên tố. 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN  

3.1. Ảnh hưởng của nhiệt độ 

3.1.1. Ảnh hưởng của nhiệt độ đến cấu trúc tổ chức của vật liệu 

Nhiệt độ có ảnh hưởng rất lớn đến tổ chức của vật liệu trong quá trình thử kéo. Khi tiến hành 

thử kéo, dưới tác dụng của nhiệt độ và ứng suất, một bộ phận hạt tinh thể sẽ xoay theo một góc nhất 

định, từ đó hình thành nên cấu trúc tổ chức pha lục giác xếp chặt HCP. Tuy vậy, tỉ lệ tương đối nhỏ. 

Khi mẫu gần bị kéo đứt, một lưới lệch có mật độ lệch dày được tạo ra, xung quanh vùng lưới lệch 

có mật độ dày này, trường ứng suất sẽ rất lớn và do vậy sẽ xảy ra hiện tượng chảy cục bộ, tạo thành 

vết nứt tế vi và sau đó vết nứt phát triển nhanh dẫn đến phá hủy mẫu, như trên hình 2. 

 

Hình 2. Cấu trúc lưới lệch và phân bố đường lệch trong mẫu. 

Kết quả mô phỏng trong hình 3 biểu thị tổ chức của mẫu khi thử kéo ở các nhiệt độ lần lượt là 

300 K, 700 K và 1100 K với tốc độ biến dạng 1.0x109/s, trong đó, màu xanh biểu thị pha FCC, 

màu đỏ biểu thị HCP, màu trắng biểu thị tổ chức không trật tự. Các hình 3(a1), 3(a2), 3(a3) là các 

mẫu trước khi thử kéo, các hình 3(b1), 3(b2), 3(b3) là tổ chức của mẫu khi mẫu chuẩn bị phá hủy 

ở cùng một tỉ lệ phóng đại. Có thể thấy, ở nhiệt độ càng cao, hạt tinh thể bị thu nhỏ càng nhiều, tỉ 

lệ nguyên tử bị xô lệch và thoát khỏi vị trí có trật tự càng nhiều và càng nhanh. Điều này dự báo 

rằng giới hạn bền kéo của mẫu sẽ giảm khi tăng nhiệt độ, tuy vậy, độ dẻo tương đối sẽ tăng. 

Từ hình 4 có thể nhận thấy, tỉ lệ giữa các pha FCC, HCP và khuyết tật (biên giới hạt) tinh thể 

có sự phụ thuộc rõ rệt vào nhiệt độ. Khi tăng nhiệt độ thì tỉ lệ khuyết tật tăng lên, đồng thời, khả 

năng tạo thành pha HCP có xu hướng giảm. Kết quả này hoàn toàn phù hợp với thực tế rằng, khi 

tăng nhiệt độ, số lượng nguyên tử nằm ở vùng biên giới hạn sẽ tăng lên, số lượng nguyên tử trong 

hạt sẽ giảm, kích thước hạt tinh thể sẽ giảm. Hơn nữa, trong mô hình này, nhóm tác giả sử dụng 

mô hình tinh thể hạt nano, có kích thước rất nhỏ, tỉ lệ nguyên tử nằm trên vùng biên giới hạt vốn 

dĩ rất nhiều, cộng thêm đặc tính cố hữu của vật liệu nano là hiệu ứng bề mặt rất rõ ràng, tức những 

nguyên tử nằm gần vùng biên giới hạt có hoạt độ rất lớn, rất nhạy cảm với nhiệt độ, do vậy, khi 

(a) (b) 
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gia nhiệt, những nguyên tử này có xu hướng nhanh chóng bị hoạt hóa, giao động nhiệt lớn và lệch 

hẳn khỏi vị trí cân bằng và do đó đánh mất cấu trúc sắp xếp có chật tự vốn có của tinh thể. 

   

   

Hình 3. Cấu trúc tổ chức của vật liệu trong quá trình thử kéo: 

(a) Mẫu trước khi kéo; (b) Mẫu trước khi đứt. 

   

Hình 4. Sự phân bố của tỉ lệ khác pha trong mẫu thử kéo. 

3.1.2. Ảnh hưởng của nhiệt độ đến cơ tính của vật liệu 

Tốc độ biến dạng có ảnh hưởng rõ rệt đến cơ tính của vật liệu. Hình 5 biểu thị giản đồ thử kéo 

với các nhiệt độ khác nhau đối với tốc độ biến dạng khác nhau. Khi tốc độ biến dạng không đổi, 

nhiệt độ càng cao thì giới hạn bền kéo càng nhỏ, ví dụ, với tốc độ biến dạng không đổi là 1.0x109/s 

(hình 5b) thì khi tiến hành kéo ở 300 K giới hạn bền kéo cao nhất có thể đạt được đến 15 Gpa, khi 

tăng nhiệt độ đến 700 K thì giới hạn bền kéo giảm nhanh xuống còn 12 Gpa, và khi nhiệt độ đến 

1100 K thì giới hạn bền kéo chỉ còn khoảng 9.5 Gpa. Ngược lại, độ giãn dài tương đối trước khi 

đứt càng lớn. Kết quả này hoàn toàn trùng khớp với kết quả phân tích tổ chức của mẫu được thể 

hiện trong hình 3. 

   

Hình 5. Giản đồ kết quả thử kéo ở các nhiệt độ khác nhau với mỗi tốc độ biến dạng. 

3.2. Ảnh hưởng của tốc độ biến dạng 

3.2.1. Ảnh hưởng của tốc độ biến dạng đến cấu trúc tổ chức của vật liệu 

(c) 

(a) 
(b) (c) 

(b) (a) 

(a1) (a2) (a3) 

(b1) (b2) (b3) 
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Trong quá trình kéo, những hạt tinh thể có định hướng ban đầu xác định thì về cơ bản sẽ vẫn 

giữ định hướng này trong suốt quá trình kéo cho đến khi phá hủy xảy ra. Chỉ có vùng biên giới hạt 

(khuyết tật mạng) được mở rộng dần dần do các nguyên tử gần vùng biên giới hạt này sẽ dễ bị kích 

thích bởi ứng suất kéo và rời khỏi vị trí cân bằng trật tự. Do vậy, về cơ bản không quan sát được 

hiện tượng chuyển pha xảy ra mà chỉ xảy ra sự thay đổi về kích thước của hạt tinh thể, cụ thể ở 

đây là các hạt tinh thể sẽ thu nhỏ dần. 

Khi ở cùng một điều kiện nhiệt độ 300 K, dưới tác động của các tốc độ biến dạng khác nhau, 

thông qua biểu đồ thống kê tỷ lệ các pha, được thể hiện trong hình 7 có thể thấy, tốc độ biến dạng 

có ảnh hưởng không nhiều đến tỷ lệ phân bố của các pha. Có hai khả năng khả dĩ cho hiện tượng 

này. Thứ nhất là, tốc độ biến dạng được sử dụng có giá trị lớn, do vậy, các hạt tinh thể chưa kịp 

xoay định hướng lại để hình thành các pha mới. Thứ hai là, điều kiện biên khi tiến hành mô phỏng 

được thiết đặt là thử kéo theo một chiều (hướng trục y), về cơ bản ứng suất trên các chiều của trục 

x và z là gần như không đổi, do vậy các hạt tinh thể chỉ biến dạng theo cơ chế gia tăng khoảng 

cách giữa các nguyên tử theo hướng y, trong khi các hướng còn lại được giữ không đổi. Điều này 

có thể thấy càng rõ trong hình 6, ở đó hình dạng và định hướng của các hạt về cơ bản không thay 

đổi từ khi bắt đầu biến dạng cho đến lúc phá hủy. 

   

   

Hình 6. Cấu trúc tổ chức của vật liệu trong quá trình thử kéo với các tốc độ biến dạng 

khác nhau: (a) Mẫu trước khi kéo; (b) Mẫu trước khi đứt. 

   

Hình 7. Sự phân bố tỉ lệ các pha trong mẫu thử kéo ở các tốc độ biến dạng khác nhau. 

Một điểm cần lưu ý là: Mẫu thí nghiệm sử dụng trong bài báo này có khoảng 37000 nguyên tử, 

đây là một thử thách cho phép tính mô phỏng. Do năng lực của phần cứng máy tính có hạn, tiến 

hành mô phỏng cho một mẫu có kích thướng lớn hơn nữa (khoảng vài chục nanomet trở lên) sẽ 

gặp rất nhiều khó khăn. Do vậy, khi tiến hành xây dựng mẫu thử, các hạt tinh thể được thiết kế với 

kích thước rất nhỏ, và do việc xây dựng hạt là ngẫu nhiên cho nên sẽ có những hạt tinh thể có kích 

thước chỉ vài nm thậm chí là chỉ vài Astrons. Do vậy, chúng sẽ rất nhạy cảm với bất kỳ tác động 

của nhiệt độ hoặc ứng suất nào. 

(a) (b) (c) 

(b1) (b2) (b3) 

(a1) (a2) (a3) 
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3.2.2. Ảnh hưởng của tốc độ biến dạng đến cơ tính của vật liệu 

Khi tiến hành thử kéo với các tốc độ biến dạng khác nhau, kết quả thu được được biểu thị qua 

hình 8. Có thể thấy rằng, khi tốc độ biến dạng tăng, độ bền kéo và độ biến dạng cũng tăng theo. 

Với tốc độ biến dạng lớn nhất là 1.0x1010/s thì giá trị độ bền kéo lớn nhất có thể đạt được đến 

16Gpa ở nhiệt độ thử kéo là 300 K. Đồng thời có độ biến dạng lớn hơn rõ rệt so với khi thử kéo ở 

tốc độ biến dạng 1.0x109/s và 1.0x108/s. 

Kết quả thí nghiệm này trái với cảm quan thông thường rằng khi ở tốc độ biến dạng nhỏ, mẫu 

thử sẽ bền hơn và có tính dẻo tốt hơn. Tuy vậy, trong thí nghiệm mô phỏng này tốc độ biến dạng 

được sử dụng rất lớn, kết hợp mô hình nguyên tử là gần lý tưởng do vậy kết quả thử kéo ở trên đạt 

được từ sự tính toán trạng thái ứng suất tức thì của mỗi nguyên tử. Trên thực tế, đường cong ứng 

suất – biến dạng của quá trình thử kéo thu được là đường cong biểu thị ứng suất – biến dạng biểu 

kiến của mẫu thử kéo thô đại. Trong quá trình mô phỏng, tốc độ biến dạng nhanh sẽ vượt quá thời 

gian đáp ứng (độ trễ) của sự thay đổi trạng thái ứng suất. Do vậy, ứng suất tinh toán thu được cũng 

lớn hơn nhiều so với ứng suất biểu kiến thu được khi thí nghiệm thực tế với các mẫu thô đại. 

   

Hình 8. Giản đồ kết quả thử kéo ở các tốc độ biến dạng khác nhau với mỗi nhiệt độ. 

Một điểm cần đặc biệt chú ý là trong kết quả thử kéo được biểu thị trong hình 8 ở trên, khi tiến 

hành thử kéo với tốc độ biến dạng 1.0x1010/s thì sau khi mẫu đứt, đường cong ứng suất xuất hiện 

hiện tượng ứng suất âm.  

4. KẾT LUẬN  

Kết quả mô phỏng đối với mẫu hợp kim Entropy cao CoCrFeMnNi một pha FCC với phần 

mềm mô phỏng động lực học phân tử LAMMPS chỉ ra: 

Nhiệt độ có ảnh hưởng lớn đến tổ chức của vật liệu, tỉ lệ giữa các pha FCC, HCP và khuyết tật 

tinh thể có sự phụ thuộc rõ rệt vào nhiệt độ. Khi tăng nhiệt độ thì tỉ lệ khuyết tật tăng lên, đồng 

thời khả năng tạo thành pha HCP có xu hướng giảm. Trong khi đó, giới hạn bền kéo và độ biến 

dạng của vật liệu sẽ giảm khi tăng nhiệt độ biến dạng. 

Với các tốc độ biến dạng khác nhau ở 1.0×108/s, 1.0×109/s, and 1.0×1010/s, những hạt tinh thể 

có định hướng ban đầu xác định thì về cơ bản sẽ vẫn giữ định hướng này trong suốt quá trình kéo 

cho đến khi phá hủy xảy ra. Chỉ có vùng biên giới hạt (khuyết tật mạng) được mở rộng dần dần do 

các nguyên tử gần vùng biên giới hạt này bị kích thích rời khỏi vị trí cân bằng trật tự, hiện tượng 

chuyển pha không xảy ra mà chỉ xảy ra sự thay đổi về kích thước của hạt tinh thể, trong khi đó 

giới hạn bền kéo và độ biến dạng của vật liệu của vật liệu sẽ tăng khi tăng tốc độ biến dạng. 

Những kết quả này thu được đối với các mẫu có kích thước nhỏ, do vậy, kết quả chỉ mang tính 

chất cơ sở định hướng cho các thí nghiệm với mẫu có kích thước lớn hơn trong các nghiên cứu 

tiếp theo.  

Lời cảm ơn: Nhóm tác giả xin trân trọng gửi lời cảm ơn đến quỹ nghiên cứu khoa học BTTM đã hỗ trợ 

một phần kinh phí cho nghiên cứu này. 

(a) (b) (c) 
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ABSTRACT 

Investigating the effect of temperature and strain rate on the microstructure of 

nanocrystalline CoCrFeMnNi high‑entropy alloy by molecular dynamics method 

 The effect of temperature and strain rates on the microstructure development of a typical 

polycrystalline CoCrFeMnNi high entropy alloy was studied in molecular dynamics. Four 

typical temperatures of 300 K, 700 K, and 1100 K were selected. The results revealed that 

the peak stress and the tow stress decreased with the increases in formation temperatures, 

while the extent of twinning was found to be responsive to the temperatures. Furthermore, 

three strain rates of 1×108/s, 5×108/s, and 1×109/s were chosen to explore the influence of 

strain rate on the microstructural behavior of the material at 300 K. It was found that both 

peak stress and tow stress increased with the strain rates. 

Keywords: CoCrFeMnNi high entropy alloy; Temperature; Strain rates; Molecular dynamics method. 


