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TOM TAT

Trong bdi bdo nay nhém tac gia da nghién ciru sw anh hudng ciia nhiét dg va toc dg bién dang
dén cau triic té vi va co tinh ciia hop kim entropy cao CoCrFeMnNi bang phirong phdp mé phong
dong luc hoc phdn twe. Co 3 nhiét do dwoc lua chon la 300 K, 700 K va 1100 K. Két qua nghién
cueu chi ra, gioi han bén kéo va dé gian dai twong doi cua vt liéu sé giam khi tang nhiét do bién
dang, trong khi d6 cé thé quan sdt thdy sw xudt hién ciia mot heong nhé tinh thé luc gide xép chat
(HCP) ¢ nhiét d¢ twong vmg. Mdt khdc, nhém tac gia da tién hanh nghién ciru anh hirong ciia téc
@6 bién dang dén cau tric cia vt liéu & cdc nhiét do khac nhau voi cac toc dé bién dang 1.0 x1 0%s,
1.0x10%s, 1.0x10%s, ket qua nghién ciru chi ra rang, hinh thdi cau tric hat tinh thé gan nhie
khéng thay doi trong suot qua trinh bién dang, chi c6 gidi han bén kéo va do gian dai twong doi
cua vt liéu sé tang khi tang téc do bién dang.

Tir khoa: Hop kim Entropy cao CoCrFeMnNi; Nhiét d6 bién dang; Tc do bién dang; Phuong phap dong luc hoc phén ti.
1. MO PAU

Vit liéu entropy cao (HEAS) 1a mot khai niém méi dang dugc cac nha nghién ctru trén toan thé
gi61 danh sy quan tdm nghién ctru 16n ca vé ly thuyet 14n thyc nghiém [1]. N6 la dang mét hop
kim nhleu nguyén t6 (kim loai) dang mol (ty 1 phan trim nguyén tr bang nhau) cta it nhit 5
nguyén tb trd 1én. Mot déc tinh noi bt nhét dé phan biét hop kim Entropy cao so véi cac loai hop
kim nhiéu nguyén t6 khac do la hop kim nay dugc tao thanh tur nhiéu loai nguyén té khac nhau
nhung lai ¢6 thé tao thanh cau trac to chirc mot pha dong nhat, vi du c6 thé tao thanh t6 chirc mot
pha FCC (lap phuong tdm mat), BCC (14p phuong tdm khéi), HCP (luc gia xép chat) hodc la hon
hop cua 2 pha. Dya vao muyc dich, yéu cau sir dung trong nhiing trudng hop cu thé, thong qua viéc
sir dung céc loai nguyén t6 khac nhau, hodc bang cach thiét ké ti 1& thanh phan thich hop dé thu
duoc nhitng loai hop kim cé td chirc khac nhau, tir d6 dat duge nhiing tinh chét mong mudn. Néu
trong nghién ctru cac loai hop kim truyén thdng chu yéu tip trung theo hudng tao thanh dung dich
ran, ting d6 bén va phai hi sinh mot phan do déo, thi d6i v6i hop kim Entropy cao, bang cach thay
d6i thanh phan hoa hoc va thiét ké hop 1y ti 1¢ giita cac thanh phan thi cac dic trung co tinh nhu
d6 bén va do déo déu co su cai thién 16 rét [2-8].

Khai niém vé hop kim Entropy cao dugc duwa ra lan diu tién boi Yeh va cac cong su [1-3]. Trén
co s& d6, hop kim Entropy cao CoCrFeMnNi mdt pha FCC da dugc ché tao bi nhém nghién ctru
ctia Cantor [9]. Sau d6, mét loat cac nghién ctru d6i v6i hop kim nay cho thay, hop kim Entropy
cao CoCrFeMnNi c6 d6 bén cao va do déo tot [7, 14-19]. Trong hon mdt thap ky qua, nhitng nghién
ctru dbi voi hop kim Entropy cao CoCrFeMnNi chu yéu st dung phuong phap thyc nghiém. Cac
nghién cuu cho thay, trong qua trinh bién dang, mot lugng nho tinh thé HCP s& dugc hinh thanh,
cung v6i do co thé c6 sy xuét hién ciia song tinh. Viéc quan sat thay tinh thé HCP va song tinh dugc
cho rang 12 do mot bd phan tinh thé FCC s& xay ra su sip xep lai & ving bién gi6i hat tr 6 hinh
thanh nén tinh thé dang HCP, hoac dudi tac dung cua ing suat kéo co ché truot va song tinh s& 1a
hai co ché chinh ciia bién dang déo, vi vdy, sau bién dang, c6 thé quan sat dugc cac dai trugt hodc
t6 chirc song tinh. Tuy vdy, thuc té quan sat dinh huéng cia hat tinh thé cho thiy, dinh huéng cua
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hat hau nhu khong thay d6i. Vi thé, dén nay co ché chinh xé4c ciia viéc hinh thanh cac dang to chirc
khac nhau trong qua trinh bién dang ciia loai vat liéu nay van chua dugc lam 5 [16, 20].

Trong nhitng nim gan day, viéc Gmg dung phan mém md phong dong lyc hoc phan tir
LAMMPS trong nghién ctru vét liéu dang c6 strc hut rat 16n ddi v6i cac nha nghién ciru vat lidu.
Khi sir dung phan mém mé phong ndy, ta c¢6 thé tién hanh moé phong nhitng mé hinh c6 kich
thude 16n hodc rat 1on (6 cép d0 phan tr), khi ma sb lugng nguyén tir trong mot md hinh mo
phong co6 thé dat dén hang trim nghin tham chi 13 hang tri¢u nguyén tir. Hon nita, LAMMPS con
cho phép nhép cac dir liéu mo6 hinh mé phong dugc xay dung tir phan mém chuyén dung bén thtr
3 nhu Atomsk, Moltemplate,.. dong thoi, cac thong s6 clia mdi loai nguyén tir cling co thé dugc
thiét lap rat dé dang, do vay, viéc xdy dung mo hinh mé phong twong ddi thuan tién, don gian
va tryc quan, [15, 18, 20].

Trong nghién ctru nay, nhom tac gia sé tién hanh moé phong ddi véi mau hop kim Entropy cao
CoCrFeMnNi ¢6 t chirc dang da tinh thé cap nano. Dua vao két qua thu dugc lam nén tang dé
tién hanh phan tich, du doan, giai thich co ché chuyén d6i pha va su thay doi co tinh cua vt lidu
nay du6i anh hudng cia cac tham sd méi truong thuong thdy nhu nhiét do, ap suét, hay thong sb
cong nghé nhu tdc do bién dang,...

2. PHUONG PHAP MO PHONG VA MO HINH

2.1. Phuong phap m6 phéng

Str dung m6 hinh m6 phong dong luc hoc phan td LAMMPS dé tién hanh mo phong qua trinh
bién ddi 6 chuc, co tinh cua mau md hinh hop kim. Entropy cao CoCrFeMnNi mét pha FCC. Sau
khi m6 hinh dugc tao thanh, tién hanh tich thoat img suét d6i voi mau thir theo hai budc: Budc thu
nhat s& cap cho nguyén tir mot van téc ban dau theo phan bd ngiu nhién ¢ 300 K, sau d6 tién hanh
6n dinh hoa (néng luong tu do cuc tiéu héa); budc thir hai sé tién hanh tich thoat ung suét theo hé
dang nhiét - dang ap & 300 K trong vong 200 ps;

Tiép theo s& tién hanh gia nhiét theo hé ding nhiét — dang tich cho miu dé nang nhiét dén cac
khung nhiét d6 300 K, 700 K va 1100 K. Ddi v6i cac mau nay lan luot tién hanh mo phong thir
kéo theo phuong truc Y véi cac toc do bién dang tuong g 1a 1.0x10%/s; 1.0x10%s; 1.0x10%s,
budc nhady thoi gian la 1femto gidy ( 10%555). Két qua mo phong s& duoc tryc quan hoa va xir Iy
phan tich bang phan mém chuyén dung OVITO[11].

Mo hinh ham thé ning MEAM la mét trong nhimg dang ham s6 thich hop nhit ding dé mé ta
su tuong tac theo dang lién két kim gitra cac nguyén tir. Do vy, trong thi nghiém nay, nhom tac
gia dan dung ham thé nang do nhoém nghién ctru cia W. Mi. Choi va cac cdng su phat trién [20].
2.2. M6 hinh nghién ciru

Théanh phan héa hoc ctia hgp kim Entropy cao CoCrFeMnNi dugc cho trong bang 1.

Bing 1. Thanh phan héa hoc ciia hop kim Entropy cao CoCrFeMnNi.

Nguyén t6 Co Fe Cr Ni Mn
Ti 1& mol 0.2 0.2 0.2 0.2 0.2

Str dung phan mém chuyén dung Atomsk dé xay dung moé hinh miu da tinh thé (dinh huéng
clia cac hat tinh thé 1a ngiu nhién, nhu dwoc thé hién trén hinh 1a) cta hop kim Entropy cao
CoCrFeMnNi mot pha FCC. Mau thir ¢6 kich thudc 5 nm * 10 nm * 5 nm véi hon 37000 nguyén
tir, duoc thiét 1ap thanh dang hop kim Entropy cao (hop kim 5 nguyén Co, Cr, Fe, Ni, Mn dang
mol) véi phan bd nguyén tir ngau nhién theo ca ba chiéu khong gian, nhu trén hinh 1b. Kiéu mang
cua hop kim 1a kleu mang FCC c6 hang s6 mang bang 0.3593 nm. Dé tlen hanh thir kéo, mot suit
bién dang voi tdc do bién dang nhat dinh dugc dit theo truc Y (tng sut trén cac hudng con lai
dugc ¢ dinh khong d6i) dé tién hanh thir kéo mau & cac nhiét do 300 K, 700 K va 1100 K.
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) ) Hinh 1. M6 hinh nghién ciru: ) 7 )
(a) M6 hinh o ché dé hién thi da tinh thé; (b) M6 hinh HEA ¢ che do hién thi nguyén to.
3. KET QUA VA THAO LUAN
3.1. Anh huéng cia nhiét dd
3.1.1. Anh huwong cua nhiét do dén cau tric t6 chire cia vt liéu
Nhiét do c6 anh hudng rat Ién dén to chirc ctia vat liéu trong qué trinh thir kéo. Khi tién hanh
thir kéo, dudi tac dung caa nhiét do \{a ung suat, mot bo phan hat tinh thé s& xoay theo mot ch nhat
dinh, tir d6 hinh thanh nén cau truc t6 chic pha luc giac xep chat HCP. Tuy vay, ti I¢ twong doi nho.
Khi mau gan bi kéo dat, mot ludi 1éch co mat d¢ Iéch day dugc tao ra, xung quanh vung ludi Iéch
o mat d¢ day nay, truong ng SUAt s& rat I6n va do vay s€ xay ra hién tuong chay cuc bo, tao thanh
vét nirt té vi va sau do vét nut phét trién nhanh dan dén pha hity mau, nhu trén hinh 2.

Hinh 2. Cdu triic lwéi léch va phéin bo dwong léch trong mau.

Két qua md phong trong hinh 3 biéu thi t6 chirc cua mau khi thir kéo ¢ cac nhiét do lan luot la
300 K, 700 K va 1100 K v¢i téc do bién dang 1.0x10%s, trong d6, mau xanh biéu thj pha FCC,
mau do biéu thi HCP, mau tring biéu thi t6 chirc khong trét ty. Cac hinh 3(al), 3(a2), 3(a3) la cac
mau truéc khi thir kéo, cac hinh 3(b1), 3(b2), 3(b3) 1a t6 chirc cua mau khi mau chuan bi pha hay
& cung mot ti 1€ phong dai. Co thé thay, & nhiét do cang cao, hat tinh thé bi thu nhé cang nhiéu, ti
I& nguyén tir bi x6 léch va thoat khoi vi tri ¢6 trat tw cang nhiéu va cang nhanh. Didu ndy du béo
rang gioi han bén kéo cua mau sé giam khi tang nhiét do, tuy vay, do déo twong ddi s& tang.

Tir hinh 4 c6 thé nhan théy, ti 1¢ giita cac pha FCC, HCP va khuyét tat (bién giéi hat) tinh thé
c6 sw phu thudc rd rét vao nhiét d9. Khi ting nhiét do thi ti 1¢ khuyét tat tang lén, dong thoi, kha
nang tao thanh pha HCP ¢6 xu hudng giam. Két qua nay hoan toan phu hop v6i thye té rang, khi
tang nhi¢t dg, so luong nguyén tir ndm ¢ vung bién gidi han s& tang 1én, so lugng nguyen ti trong
hat s€ giam, kich thudc hat tinh thé s& giam. Hon nita, trong mo6 hinh nay, nhom tac gia st dung
mo hinh tinh thé hat nano, c6 kich thuge rat nho, ti 18 nguyén tir nam trén vung bién gidi hat vbn
di rat nhiéu, cong thém dac tinh ¢6 hitu ctia vat ligu nano la hiéu img bé mit rét rd rang, tirc nhiing
nguyén tir nam gan ving bién gidi hat c6 hoat d¢ rat 1on, rat nhay cam véi nhiét do, do vay, khi
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gia nhiét, nhiing nguyén tir ndy cé xu huéng nhanh chong bi hoat hoa, giao dong nhiét 16n va 1éch
han khéi vi tri can bang va do d6 danh mat cau tric sap x€p c6 chat ty von cé cuia tinh thé.

e
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Hinh 3. Cdu triic t6 chirc ciia vt liéu trong qud trinh thi kéo:
(2) Mau truoc khi kéo, (b) Mau trudc khi dirt.
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Hinh 4. Su phdn bé cuia ti I¢ khdc pha trong mau thir kéo.

3.1.2. Anh huwong cua nhiét do dén co tinh cia vit liéu

Téc do bién dang c6 anh hudng rd rét dén co tinh ctia vat liéu. Hinh 5 biéu thi gian do thir kéo
v6i cac nhiét do khac nhau dbi véi tée do bién dang khac nhau. Khi téc d6 bién dang khong doi,
nhiét do cang cao thi gidi han bén kéo cang nhd, vi dy, voi tdc do bién dang khong d6i1a 1.0x10%s
(hinh 5b) thi khi tién hanh kéo & 300 K gidi han bén kéo cao nhét c6 thé dat duoc dén 15 Gpa, khi
tang nhiét d6 dén 700 K thi gidi han bén kéo giam nhanh xudng con 12 Gpa, va khi nhiét 46 dén
1100 K thi giéi han bén kéo chi con khoang 9.5 Gpa. Nguoc lai, d6 gian dai tuong ddi trude khi
dut cang 16n. Két qua nay hoan toan tring khép voi két qua phén tich to chirc cia miu dugc thé
hién trong hinh 3.
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Hinh 5. Gidn dé két qua thir kéo ¢ cdc nhiét @ khdc nhau véi méi toc do bién dang.
3.2. Anh hwéng ciia toc dd bién dang

3.2.1. Anh huwong cia t6c dé bién dang dén cdu tric t6 chire cia vdt liéu

168 T. V. Nghia, N. V. Dwong, N. D. Chién, “Nghién citu sw anh hwong ... dong luc hoc phin tir.”



Nghién ctru khoa hoc cong nghé

Trong qua trinh kéo, nhiing hat tinh thé c6 dinh hudng ban du xac dinh thi vé co ban s& van
giit dinh huéng nay trong sudt qua trinh kéo cho dén khi pha huy xay ra. Chi ¢6 ving bién gidi hat
(khuyét tat mang) dugc mo rong dan dan do cac nguyén tir gan vung bién gi6i hat nay s& dé bi kich
thich boi ing suat kéo va rdi khoi vi tri can bang trat ty. Do vay, vé co ban khéng quan sat dugc
hién twong chuyén pha xay ra ma chi xay ra sy thay doi vé kich thudc ciia hat tinh thé, cu thé &
day 1a cac hat tinh thé s& thu nho dan.

Khi ¢ cung mot diéu kién nhiét 6 300 K, dudi tac ddng cua cac tdc do bién dang khac nhau,
thong qua biéu d thong ké ty 1é cac pha, duoc thé hién trong hinh 7 c6 thé thay, téc do bién dang
c¢6 anh huéng khong nhiéu dén ty 1& phan bd cua cac pha. Co hai kha ning kha di cho hién tugng
nay. Thu nhat 13, toc do bién dang dugc st dung co gia tri 16n, do vay, cac hat tinh thé chua kip
xoay dinh hudng lai dé hinh thanh cac pha méi. Thir hai 13, diéu kién bién khi tién hanh mé phong
dugc thiét dat 1a thir kéo theo mot chiéu (hudng truc y), vé co ban tmg suat trén cac chiéu cua truc
X va z 14 gan nhu khong d6i, do vy cac hat tinh thé chi bién dang theo co ché gia ting khoang
cach gitra cic nguyén tir theo hudng y, trong khi cac hudng con lai duoc giit khong dbi. Didu nay
¢6 the thay cang rd trong hinh 6, & d6 hinh dang va dinh huéng cta cac hat vé co ban khong thay
dbi tir khi bit dau bién dang cho dén luc pha huy.

-..-—.._ap
7

SELES BN LA L LV,

Hinh 6. Cdu triic 16 chirc ciia vt lidu trong qua trinh thir kéo voi cac toc dg bién dang
khac nhau: (a) Mau truoc khi kéo; (b) Mau trucc khi dut.
(a) Temperature = 300K (mmmHCP (b) Temperature = 700K . HCP (C)
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Hinh 7. Su phdn bé ti Ié cdc pha trong mau thir kéo & cdc toc dé bién dang khdc nhau.

Mot diém can lwu ¥ 1a: MAu thi nghiém str dung trong bai bao nay c6 khoang 37000 nguyén tr,
day 1a mot thir thach cho phép tinh mé phong. Do nang luc ctia phan cimg may tinh c6 han, tién
hanh mo phéng cho mét mau cé kich thuéng 16n hon nita (khoang vai chuc nanomet tré 1én) sé
gap rat nhiéu kho khan. Do vy, khi tién hanh xay dung miu thir, cac hat tinh thé duoc thiét ké véi
kich thude rat nho, va do viéc xay dung hat 1a ngau nhién cho nén s& c6 nhitng hat tinh thé ¢ kich
thudc chi vai nm thdm chi 1a chi vai Astrons. Do vay, ching sé& rat nhay cam véi bét ky tac dong
cua nhiét do hodc ung sut nao.
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3.2.2. Anh huong cua téc do bién dang dén co tinh cia vt liéu

Khi tién hanh thir kéo véi cac toc do bién dang khac nhau, két qua thu duge duoc biéu thi qua
hinh 8. C6 thé thay rang, khi tdc d6 bién dang ting, d6 bén kéo va do bién dang ciing ting theo.
Véi toe d6 bién dang 16n nhét 1a 1.0x10%%/s thi gia tri d6 bén kéo 16n nhét c6 thé dat duoc dén
16Gpa ¢ nhiét d¢ thir kéo 1a 300 K. Pong thoi c¢6 do bién dang 16n hon rd rét so vai khi thir kéo &
tdc d6 bién dang 1.0x10%s va 1.0x10°%/s.

Két qua thi nghiém nay trai voi cam quan thong thudng rang khi & téc do bién dang nho, mau
thir s& bén hon va c6 tinh déo tét hon. Tuy vay, trong thi nghiém mo6 phong nay tdc do bién dang
dugc st dung rat 16n, két hgp mo hinh nguyen torla gan 1y tuong do vay két qua thir kéo ¢ trén dat
duoc tir sy tinh toan trang thai ing suét ttc thi ciia mdi nguyén tir. Trén thuc te du’ong cong Umg
sudt — bién dang cua qua trinh thir kéo thu duogc la duong cong biéu thi tng suét — bién dang biéu
kién ctia mau thir kéo tho dai. Trong qua trinh m6 phong, téc d6 bién dang nhanh s& vuot qua thoi
gian dap ng (do tré) cua su thay do6i trang thai tmg suét. Do vay, ing suat tinh toan thu dugc ciing
16n hon nhiéu so véi ing suat biéu kién thu dugc khi thi nghiém thyc té v6i cac miu tho dai.
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Hinh 8. Gidn do két qua thir kéo & cdc toc do bién dang khdc nhau véi moi nhiét do.

Mot diém can dic biét chi ¥ 1a trong két qua thir kéo duoc biéu thi trong hinh 8 & trén, khi tién
hanh thir kéo voi toc do bien dang 1.0x10'%s thi sau khi mau dat, duong cong ing suat xuat hién
hién tugng Grng suat am.

4. KET LUAN

Két qua md phong ddi véi mau hgp kim Entropy cao CoCrFeMnNi mot pha FCC véi phan
mém md phong dong luc hoc phan tir LAMMPS chi ra:

Nhiét do c6 anh huéng 16n dén 6 chirc cta vt ligu, ti 1¢ giita cac pha FCC, HCP va khuyét tat
tinh thé c6 sy phu thudc 16 rét vao nhiét 6. Khi ting nhiét do thi ti 1& khuyét tat ting 1én, dong
thoi kha nang tao thanh pha HCP ¢6 xu huéng giam. Trong khi d6, gioi han bén kéo va do bién
dang cua vat liéu s& giam khi ting nhiét do bién dang.

Véi cac toc do bién dang khac nhau & 1.0x108/s, 1.0x10%s, and 1.0x10'%/s, nhitng hat tinh thé
¢6 dinh huéng ban dau xac dinh thi v& co ban s& van giit dinh huéng nay trong sudt qua trinh kéo
cho dén khi pha huiy xay ra. Chi co vung bién gidi hat (khuyét tat mang) dugc mo rong dan dan do
cac nguyén tu gan ving bién gidi hat nay bi kich thlch roi khoi vi tri can bang trat tu, hién tuong
chuyén pha khong xay ra ma chi xay ra sy thay doi vé kich thudc cta hat tinh thé, trong khi d6
gidi han bén kéo va do bién dang cua vat liéu cta vat li€u sé tang khi tang tdc do bién dang.

Nhitng két qua nay thu dugc déi voi cac mau co kich thude nho, do véy, két qua chi mang tinh
chat co s& dinh hudng cho cac thi nghiém v6i miu co kich thude 16n hon trong cac nghién ciru
tiép theo.

L0’l cdm on: Nhom tdc gia xin trdn trong giri 167 cam on dén quy nghién ciru khoa hoc BTTM da hé tro
mot phan kinh phi cho nghién ciru nay.
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Co hoc & Co khi dong luc

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 1x10%s, 5x10%s, and 1x10%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.
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