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TÍNH TOÁN NHIỆT ĐỘNG HỌC CÁC THAM SỐ TỰ KHUẾCH TÁN 

TRONG KIM LOẠI SẮT  
Nguyễn Bá Tưa, Trần Thị Hảia, Hồ Khắc Hiếub* 

Tóm tắt: Trong bài báo này, dựa trên mô hình cBΩ của nhiệt động học, chúng tôi nghiên cứu quá trình 

tự khuếch tán trong kim loại sắt. Chúng tôi đã xây dựng biểu thức giải tích của một số đại lượng khuếch 

tán như hệ số tự khuếch tán, năng lượng tự do Gibbs kích hoạt, thể tích kích hoạt, entropy kích hoạt, 

enthalpy kích hoạt. Thực hiện tính toán số hệ số tự khuếch tán của kim loại sắt (pha α), chúng tôi nhận 

được kết quả phù hợp tốt với số liệu thực nghiệm. Điều này khẳng định sự đúng đắn của mô hình cBΩ 

trong nghiên cứu hiện tượng tự khuếch tán của kim loại sắt. Đồng thời, chúng tôi cũng xác định được 

giá trị của các đại lượng tự khuếch tán trong khoảng nhiệt độ từ 500 K đến 1200 K. Kết quả cho thấy, 

các tham số tự khuếch tán trong kim loại sắt thay đổi khá chậm theo nhiệt độ. 

Từ khóa: tự khuếch tán; hệ số khuếch tán; khuyết tật điểm; mô hình cBΩ; kim loại sắt. 
 

1. Giới thiệu 

Kim loại sắt là một trong các vật liệu có nhiều ứng 

dụng trong đời sống. Gần đây, sắt còn được tập trung 

nghiên cứu trong chế tạo các pin thế hệ mới [1], [2]. Các 

tính chất nhiệt động của sắt ở áp suất và nhiệt độ cao 

cung cấp dữ liệu quan trọng cho các nghiên cứu về tính 

chất động lực, tính chất từ, sự hình thành và tiến hóa 

của Trái đất [3], [4]. Thông tin về quá trình tự khuếch 

tán của sắt giúp các nhà địa vật lí hiểu và mô hình hóa 

các hoạt động địa chất [5]. Ngoài ra, quá trình khuếch 

tán còn liên quan trực tiếp đến chuyển động biên hạt và 

chuyển pha cấu trúc của các kim loại và hợp kim. Do 

đó, khảo sát quá trình khuếch tán có thể giúp nghiên cứu 

tính bền vững cũng như điều khiển quá trình tổng hợp 

vật liệu nền [6]. Vì vậy, nghiên cứu các tính chất nhiệt 

động, đặc biệt là tính chất khuếch tán, tự khuếch tán của 

sắt có ý nghĩa quan trọng. 

Ở điều kiện thường, sắt có cấu trúc lập phương 

tâm khối (pha α) và quá trình chuyển pha sang cấu trúc 

lập phương tâm diện (pha γ) xảy ra ở nhiệt độ khoảng 

1200 K [7]. Trong bài báo này, dựa trên mô hình cBΩ 

trong nhiệt động học [8] chúng tôi nghiên cứu quá 

trình tự khuếch tán trong kim loại sắt ở pha α (α-sắt). 

Các biểu thức giải tích của một số đại lượng khuếch 

tán như hệ số khuếch tán, thể tích kích hoạt, entropy 

kích hoạt, enthalpy kích hoạt sẽ được tính toán số và 

so sánh với số liệu thực nghiệm thu thập được để kiểm 

nghiệm lí thuyết. 

2. Phương pháp nghiên cứu 

2.1. Mô hình cBΩ 

Đối với quá trình tự khuếch tán của một cơ chế 

khuếch tán đơn, hệ số khuếch tán D có thể được mô tả 

bởi phương trình Arrhenius như sau [8]: 

2. . exp
act

B

g
D f g a

k T


 
= −  

 
,     (1) 

trong đó, f  là hệ số tương quan phụ thuộc vào dạng cấu 

trúc và cơ chế khuếch tán, g là hệ số hình học, a là bước 

nhảy có giá trị cỡ hằng số mạng,  là tần số nhảy tương 

ứng có giá trị cỡ tần số Debye D , Bk  là hằng số 

Boltzmann và 
actg  là năng lượng tự do Gibbs kích hoạt. 

Năng lượng kích hoạt 
actg  là tổng năng lượng của các 

quá hình thành (
fg ) và chuyển dịch (

mg ) khuếch tán. 
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Đại lượng này phụ thuộc vào nhiệt độ T và áp suất P 

theo phương trình: 

,actactact

actactact

PvTs

Tshg

+−=

−=


   (2) 

trong đó: 
acth  là enthalpy kích hoạt, 

act là năng lượng 

kích hoạt và 
actact h ở điều kiện thường, 

acts entropy 

kích hoạt và
actv là thể tích kích hoạt của quá trình 

khuếch tán. 

Trong mô hình nhiệt động học cBΩ, năng lượng tự 

do Gibbs kích hoạt 
actg  liên hệ với tính chất khối của 

vật liệu bởi phương trình [8]: 

= Bcg actact
,     (3) 

trong đó, B là môđun nén khối đẳng nhiệt, Ω là thể tích 

trung bình của nguyên tử và 
actc  là đại lượng không thứ 

nguyên, được xem là hằng số, không phụ thuộc vào 

nhiệt độ và áp suất. 

2.2. Một số đại lượng khuếch tán 

Từ phương trình (2), chúng ta có thể thiết lập được 

biểu thức các tính chất nhiệt động của khuyết tật điểm 

như thể tích kích hoạt 
actv , entropy kích hoạt 

acts  và 

enthalpy kích hoạt 
acth  của quá trình khuếch tán như 

sau: 
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trong đó, ( )
P

T= −1 là hệ số giãn nở nhiệt 

khối của vật liệu. 

Để xác định các tham số khuyết tật điểm bằng mô 

hình cBΩ, chúng ta cần xác định được hằng số 
actc  dựa 

trên dữ liệu đo thực nghiệm hệ số khuếch tán. Trong 

trường hợp chỉ có một giá trị khuếch tán thực nghiệm 

D1 được đo ở nhiệt độ T1 (hay áp suất P1), tham số 
actc  

có thể được xác định từ phương trình (1) khi chúng ta 

biết thừa số 
2fga  . Cách tính này thường sẽ gặp sai số 

lớn và yêu cầu phải có đầy đủ thông tin về các đại lượng 

f, g, a và ν. Trường hợp khi chúng ta đã biết hệ số 

khuếch tán thực nghiệm trong một khoảng rộng nhiệt độ 

(hoặc áp suất), giá trị trung bình của 
actc  có thể được 

xác định bằng cách thay phương trình (3) vào phương 

trình (1) và lấy logarit hai vế của phương trình: 

( )2 act

B

B
ln D ln fga v c

k T


= − .   (7) 

Từ phương trình (7) chúng ta nhận thấy, hàm lnD 

phụ thuộc tuyến tính vào BΩ/kBT và hệ số 
actc được xác 

định thông qua hệ số góc của đường thẳng lnD. 

Sau khi đã biết được hằng số 
actc , chúng ta có thể 

tính được hệ số khuếch tán D ở bất kì nhiệt độ và áp 

suất nào, miễn là chúng ta có được thông tin về dữ liệu 

đàn hồi và giãn nở của vật liệu đó. 

3. Kết quả và thảo luận 

Trong phần này, chúng tôi sẽ thực hiện tính toán số 

quá trình tự khuếch tán của α-sắt (cấu trúc lập phương 

tâm khối) sử dụng mô hình nhiệt động học cBΩ. Từ dữ 

liệu của môđun nén khối B và thể tích trung bình 

nguyên tử Ω [9] của α-sắt chúng tôi xác định biểu thức 

phụ thuộc nhiệt độ của B (GPa) và Ω (Å3) tương ứng là:  

6 2203 92 0 058 6 73 10-B . . T . . T= − + ,   (8) 

4 7 211 51 5 45 10 1 10 10- -. . . T   . . T = + +  (9) 

Trong tài liệu [10], James và Leak đã đo được giá 

trị thực nghiệm hệ số tự khuếch tán của α-sắt. Kết quả 

đo bởi James và Leak và hàm làm khớp theo mô hình 

cBΩ được chúng tôi biểu diễn trên Hình 1. Mối tương 

quan tuyến tính giữa lnD và BΩ/kBT (hệ số tương quan 

R > 0.999) cho thấy sự đúng đắn của mô hình cBΩ. 

Biểu thức giải tích hàm làm khớp của hệ số khuếch tán 

D có dạng ( ) 34 234 0 1934
B

B

k
l D .

T
n .


=

 
−  

 
. Từ đây, 

chúng tôi cũng xác định được giá trị của hằng số 
actc của sắt là 0 1934actc .= . 
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Hình 1. Sự phụ thuộc nhiệt độ của hệ số tự khuếch tán 

trong kim loại sắt. Kết quả thực nghiệm được đo bởi 

James và Leak [10] 
 

Bảng 1. Các đại lượng tự khuếch tán của α-sắt 

T 

(K) 

actg  

(eV) 

acts  

( Bk ) 

acth  

(eV) 

actv  

(cm3/mol) 

500-

1200 

2.379-

2.566 

6.027- 

6.254 

2.826-

3.026 

5.565-6.324 

 

Thay 
actc , B, Ω vào các phương trình (3)-(6) chúng 

tôi thu được giá trị của các đại lượng tự khuếch tán của 

α-sắt. Trong Bảng 1, chúng tôi biểu diễn giá trị các đại 

lượng khuếch tán của α-sắt trong khoảng nhiệt độ từ 

500 đến 1200 K. Ở đây chú ý rằng, giá trị hệ số giãn nở 

nhiệt khối của vật liệu được xác định từ hệ số giãn nở 

nhiệt tuyến tính 3 L = , với 55 6124 10-

L . .  (K-1) [9] 

và đạo hàm bậc nhất theo áp suất của môđun nén khối 

đẳng nhiệt 4.97B P  =  [11]. Giá trị thể tích kích hoạt 

trong nghiên cứu của chúng tôi 5.565 - 6.324 cm3/mol 

khá trùng khớp với kết quả tính của Zhang [7] (5.22 -

5.68 cm3/mol). 

 

Hình 2. Các tham số khuyết tật điểm  

của quá trình tự khuếch tán trong α-sắt 

 

Trên Hình 2, chúng tôi biểu diễn sự phụ thuộc nhiệt 

độ của các đại lượng khuyết tật điểm (gồm năng lượng 

kích hoạt 
actg , entropy kích hoạt 

acts và enthalpy kích 

hoạt 
acth ) trong quá trình tự khuếch tán của α-sắt. Có 

thể thấy, các đại lượng nhiệt động này thay đổi nhỏ theo 

nhiệt độ. 

4. Kết luận 

Trong bài báo này, dựa trên mô hình cBΩ trong 

nhiệt động học chúng tôi đã nghiên cứu quá trình tự 

khuếch tán trong kim loại sắt. Giá trị lí thuyết hệ số tự 

khuếch tán của α-sắt phù hợp tốt với số liệu thực 

nghiệm thu thập được. Điều này khẳng định sự đúng 

đắn của mô hình cBΩ. Ngoài ra, chúng tôi cũng thực 

hiện tính số một số tham số khuếch tán khác như thể 

tích kích hoạt, entropy kích hoạt, enthalpy kích hoạt, 

năng lượng kích hoạt trong khoảng nhiệt độ từ 500 K 

đến 1200 K. Kết quả tính số cho thấy, các đại lượng 

khuếch tán biến thiên khá chậm theo nhiệt độ. Những 

dữ liệu khuếch tán này có ý nghĩa quan trọng trong mô 

phỏng các quá trình hóa lí ở phần sâu bên trong các 

hành tinh. Kết quả của nghiên cứu có thể được mở rộng 

và phát triển cho kim loại sắt ở các pha khác nhau ở 

nhiệt độ và áp suất cao. 

Lời cảm ơn: Nghiên cứu này được tài trợ bởi 

Quỹ Phát triển khoa học và công nghệ Quốc gia 

(NAFOSTED) trong đề tài mã số 103.01-2017.343. 
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THERMODYNAMIC CALCULATIONS OF SELF-DIFFUSION PARAMETERS IN IRON 
 

Abstract: In this paper, basing on the cBΩ in thermodynamics, we have investigated the self-diffusion mechanism in iron metal. 

We derived the analytical expressions of thermodynamic quantifiers, i.e, self-diffusion coefficient, activation Gibbs free energy, 

activation volume, activation entropy, and activation enthalpy. Numerical calculations have been performed for self-diffusion of iron 

showing a good agreement of diffusion coefficient with experimental data. This confirms the validity of the thermodynamic cBΩ model 

on the investigation of self-diffusion in iron. Simultaneously, we determined the values of self-diffusion parameters in α-iron in 

temperature range 500-1200 K. Our results show that these diffusion parameters are weak-dependent on temperature. 

Key words: self-diffusion; Diffusion coefficient; Point defect; cBΩ model; Iron. 

 

 


