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Mð �¦u

Tinh thº läng (liquid crystal) l  mët tr¤ng th¡i vªt ch§t �°c bi»t câ
c¡c �°c t½nh trung gian cõa ch§t läng thæng th÷íng v  thº r­n. Sü ph¡t
hi»n ra tinh thº läng �¢ ph¡ vï t÷ duy v· ba tr¤ng th¡i cõa nhi·u th¸
h» nh  khoa håc trong thíi k¼ tr÷îc �¥y.

Tinh thº läng l¦n �¦u ti¶n �÷ñc chó þ quan s¡t v  t¼m hiºu trong
qu¡ tr¼nh nh  khoa håc Friedrich Reinitzer v  nhâm cõa m¼nh kiºm tra
t½nh ch§t hâa lþ cõa c¡c d¨n xu§t kh¡c nhau cõa mët lo¤i vªt ch§t câ
nguçn gèc thüc vªt v o n«m 1888. Tr÷îc �¥y, nhi·u nh  khoa håc �¢
quan s¡t �÷ñc c¡c hi»u ùng m u s­c �°c bi»t khi l m l¤nh chóng. Qua
th÷ tø vîi Otto Lehmann, k¸t hñp vîi nhúng quan s¡t cõa Lehmann v·
vi»c nh¼n th§y c¡c tinh thº trong c¡c pha trung gian, Reinitzer �¢ nhªn
�ành �÷ñc v  tr¼nh b y k¸t qu£ cõa m¼nh [1] v· sü tçn t¤i cõa mët tr¤ng
th¡i tçn t¤i mîi cõa vªt ch§t. Sau �â Lehmann ti¸p töc nghi¶n cùu v 
ch¸ t¤o �÷ñc mët sè lo¤i tinh thº läng, �çng thíi quan s¡t chóng trong
¡nh s¡ng ph¥n cüc, thªm ch½ quan s¡t �÷ñc chóng ð nhi»t �ë cao. �¸n
th¡ng 8 n«m 1889, æng �¢ cæng bè k¸t qu£ cõa m¼nh trong b i b¡o [2].
C¡c cæng vi»c nghi¶n cùu tinh thº läng �¢ �÷ñc ti¸p töc triºn khai v 
mð rëng �¡ng kº bði nh  hâa håc ng÷íi �ùc Daniel Vorlander, ng÷íi
�¢ têng hñp �÷ñc h¦u h¸t c¡c tinh thº läng �÷ñc bi¸t �¸n. Cho �¸n sau
th¸ chi¸n thù II, George William Gray, mët nh  nghi¶n cùu nêi ti¸ng
v· tinh thº läng, b­t �¦u nghi¶n cùu nhúng vªt li»u n y ð Anh. Nhâm
nghi¶n cùu cõa æng �¢ têng hñp nhi·u lo¤i vªt li»u mîi thº hi»n tr¤ng
th¡i k¸t tinh läng v  ph¡t triºn hiºu bi¸t tèt hìn v· c¡ch thi¸t k¸ c¡c
ph¥n tû thº hi»n tr¤ng th¡i �â v  �¢ thº hi»n �i·u �â trong cuèn [3].
Tø nhúng n«m 1950, né lüc nghi¶n cùu tinh thº läng �¢ lan ra to n
th¸ giîi, �i·u n y b¡o hi»u sü sü ph¡t triºn c¡c ùng döng thüc t¸ cho
nhúng lo¤i vªt li»u mîi n y. �¸n nhúng n«m 1960 trð v· sau, c¡c nh 
khoa håc �¢ t¼m hiºu v  ch¸ t¤o �÷ñc c¡c hén hñp tinh thº läng ð �i·u
ki»n nhi»t �ë pháng, tø �â cæng ngh» ch¸ t¤o m n h¼nh tinh thº läng
ra �íi v  b­t �¦u �¤t �÷ñc nhi·u th nh tüu lîn.

Trong 40 n«m g¦n �¥y, câ nhi·u nghi¶n cùu c£ v· lþ thuy¸t v  thüc
nghi»m v· qu¡ tr¼nh chuyºn pha cõa tinh thº läng. �èi vîi chuyºn pha
nematic - �¯ng h÷îng, mët trong nhúng lþ thuy¸t �÷ñc dòng nhi·u nh§t
l  lþ thuy¸t n«ng l÷ñng tü do Frank [4, 5]. Ph÷ìng ph¡p n y �¢ mæ t£
�÷ñc nhi·u hi»n t÷ñng v¾ mæ cõa c¡c cì ch¸ kh¡c nhau nh÷ bi¸n d¤ng,
uèn cong theo quan �iºm xem x²t v· trªt tü �ành h÷îng cõa tinh thº
läng. Nhi·u mæ h¼nh �¢ �÷ñc ph¡t triºn �º mæ h¼nh hâa tinh thº läng
düa tr¶n n«ng l÷ñng tü do Frank, tuy nhi¶n ph÷ìng ph¡p n y khæng
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mæ t£ �ëng lüc håc cõa c¡c ph¥n tû trong qu¡ tr¼nh t¤o th nh tinh thº
läng. C¡c ph²p t½nh g¦n �óng kh¡c sû döng n«ng l÷ñng tü do tr÷íng
trung b¼nh Landau-de Gennes công �÷ñc sû döng v  câ nhi·u k¸t qu£
thó và.

Ngo i ra, ta cán g°p nhi·u cæng tr¼nh lþ thuy¸t sû döng mæ h¼nh
qu£ c¦u cùng, trong �â t÷ìng t¡c giúa c¡c ph¥n tû �÷ñc mæ t£ b¬ng
�i»n th¸ ti¸p xóc. Nhúng cæng tr¼nh n y �¢ �÷ñc xem x²t v  th£o luªn
trong mët sè nghi¶n cùu [6], trong �â c¡c lþ thuy¸t x§p x¿ kh¡c nhau
�¢ �÷ñc th£o luªn k¾ l÷ïng, v  trong nhúng cæng tr¼nh n y �¢ nghi¶n
cùu c¡c h» h¤t ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng sû döng n«ng l÷ñng tü do �¸n bªc
hai. Mæ h¼nh qu£ c¦u cùng n y (m  trong mët sè cæng tr¼nh cán �÷ñc
sû döng còng vîi DFT - lþ thuy¸t phi¸m h m mªt �ë), �¢ sû döng �i»n
th¸ vªt cùng �º gi£i th½ch �÷ñc trªt tü kh¡c nhau trong c¡c pha tinh
thº läng kh¡c nhau, nh÷ng nâ ch÷a gi£i th½ch �÷ñc sü ên �ành cõa c¡c
pha tinh thº läng trong vªt li»u thüc.

Tinh thº läng l  mët c§u tróc câ mªt �ë cao d¨n �¸n trong c§u tróc
tinh thº läng câ mët sè l÷ñng lîn c¡c h¤t v  t÷ìng t¡c giúa c¡c ph¥n
tû. Ph÷ìng ph¡p mæ phäng Monte Carlo l  ph÷ìng ph¡p mæ phäng
hi»n �¤i, �¢ �¤t �÷ñc nhi·u k¸t qu£ nh§t �ành trong nghi¶n cùu c¡c h»
nhi·u h¤t. Do vªy ta câ thº ¡p döng vªt lþ thèng k¶, sû döng ph÷ìng
ph¡p Monte Carlo �º nghi¶n cùu c¡c qu¡ tr¼nh chuyºn pha cõa tinh
thº läng. Còng vîi sü ph¡t triºn cõa m¡y t½nh, c¡c ph÷ìng ph¡p mæ
phäng �¢ �÷ñc sû döng v  �¢ thu �÷ñc nhi·u k¸t qu£ li¶n quan �¸n
vi»c mæ t£ c¡c t½nh ch§t v  qu¡ tr¼nh chuyºn pha cõa tinh thº läng.
�èi vîi chuyºn pha nematic - �¯ng h÷îng, c¡c b i b¡o [7, 8] �¢ sû döng
c¡c t÷ìng t¡c nh¥n t¤o cõa bùc t÷íng ph¥n tû (artificial interactions of
molecules-recipient wall) ho°c c¡c x§p x¿ n«ng l÷ñng tü do cho chuyºn
pha n y. Tø c¡c t÷ìng t¡c �â, k¸t hñp vîi mæ phäng Monte Carlo, ð b i
b¡o [9], t¡c gi£ �¢ mæ t£ �÷ñc gi£n �ç pha cõa h» ph¥n tû t÷ìng t¡c
vîi nhau qua th¸ n«ng ph£n s­t tø. �¸n nhúng n«m g¦n �¥y, c¡c qu¡
tr¼nh mæ phäng �ëng lüc håc ph¥n tû �¢ �÷ñc ghi l¤i t÷ìng �èi �¦y �õ
trong b i b¡o [10] v  trong c¡c cuèn s¡ch [11, 12], �ëng lüc håc c¡c lo¤i
tinh thº läng công �÷ñc mæ h¼nh hâa qua nhi·u b i b¡o kh¡c. Hi»n nay
nhâm nghi¶n cùu t¤i �¤i håc Cergy-Pontoise (Ph¡p) cõa GS Di»p Th¸
Hòng �¢ cæng bè nhi·u k¸t qu£ kh£o s¡t t½nh ch§t cõa tinh thº läng.
Nhâm �¢ sû döng c¡c mæ h¼nh spin th÷íng g°p �º mæ t£ h» nhi·u h¤t,
k¸t hñp ph÷ìng ph¡p mæ phäng Monte Carlo �º kh£o s¡t c¡c t½nh ch§t
cõa h» theo k½ch th÷îc, nçng �ë ph¥n tû v  mët v i �¤i l÷ñng vªt lþ
kh¡c [13].

Chuyºn pha l  mët trong nhúng qu¡ tr¼nh v¨n cán nhi·u b½ ©n �èi
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vîi c¡c nh  khoa håc. Cho �¸n b¥y gií v¨n cán nhi·u c¥u häi li¶n quan
�¸n chuyºn pha ch÷a câ líi gi£i �¡p: Qu¡ tr¼nh chuyºn pha cõa tinh thº
läng di¹n ra nh÷ th¸ n o? C¡c t¡c �ëng g¼ cõa mæi tr÷íng £nh h÷ðng
�¸n qu¡ tr¼nh chuyºn pha? C¡c t÷ìng t¡c ch½nh £nh h÷ðng �¸n qu¡
tr¼nh t¤o ra v  duy tr¼ pha mîi l  g¼? ... v¨n thu hót nhi·u sü quan t¥m
cõa c¡c nh  khoa håc tr¶n th¸ giîi.

Ch½nh v¼ vªy, vîi möc �½ch kh£o s¡t qu¡ tr¼nh chuyºn pha nematic
cõa tinh thº läng, chóng tæi chån nghi¶n cùu �· t i: Nghi¶n cùu hi»n
t÷ñng chuyºn pha nematic trong tinh thº läng. �· t i sû döng
ph÷ìng ph¡p mæ phäng Monte Carlo, sau �â qua vi»c nhªn x²t c¡c k¸t
qu£ mæ phäng chóng tæi mong muèn nhªn �ành v  ph¥n t½ch �÷ñc sü
£nh h÷ðng cõa c¡c y¸u tè l¶n qu¡ tr¼nh chuyºn pha nematic cõa tinh thº
läng. Tø �â câ thº �èi chi¸u, kiºm chùng vîi c¡c k¸t qu£ thüc nghi»m
hi»n câ cõa pha tinh thº läng.

Nëi dung cõa luªn v«n n y gçm 3 ph¦n:
Ph¦n 1: Tr¼nh b y v· �°c �iºm cõa tinh thº läng, ph¥n lo¤i pha nhi»t

�ëng cõa tinh thº läng.
Ph¦n 2: Tr¼nh b y v· mæ h¼nh spin v  c¡c lo¤i t÷ìng t¡c, lþ thuy¸t

chuyºn pha v  ph÷ìng ph¡p mæ phäng Monte Carlo.
Ph¦n 3: Tr¼nh b y v  th£o luªn v· c¡c k¸t qu£ mæ phäng.
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Ch÷ìng 1

Têng quan v· �· t i

1.1 Kh¡i ni»m, �°c �iºm cõa tinh thº läng

Tinh thº läng l  tr¤ng th¡i vªt ch§t �°c bi»t câ c¡c �°c t½nh trung
gian cõa ch§t läng thæng th÷íng v  tinh thº r­n. V½ dö mët tinh thº
läng câ thº ch£y nh÷ ch§t läng, nh÷ng c¡c ph¥n tû cõa nâ câ thº �÷ñc
�ành h÷îng theo mët trªt tü x¡c �ành gièng nh÷ tinh thº r­n.

Ch½nh v¼ vªy, tinh thº läng �÷ñc ph¡t hi»n v  kh£o s¡t t÷ìng �èi
muën. Nhúng hiºu bi¸t v· tinh thº läng �¦u ti¶n xu§t hi»n tø c¡c k¸t
qu£ thüc nghi»m cõa nh  thüc vªt håc Friedrich Reinitzer, ng÷íi b§t
ngí quan s¡t �÷ñc "hai �iºm nâng ch£y" khi l m vi»c vîi c¡c tinh thº
�÷ñc chi¸t xu§t tø gèc c¥y c  rèt [1] v o n«m 1888. Vîi c¡c th½ nghi»m
tr¶n Cholesteryl Benzoate, khi t«ng d¦n nhi»t �ë, æng quan s¡t �÷ñc
c¡c tinh thº nhä m·m ra t¤i nhi»t �ë 145, 5◦C - �iºm n y gåi l  �iºm
nâng ch£y "�¦u ti¶n", t¤i �â ch§t r­n bà bi¸n th nh ch§t läng súa. Ð
nhi»t �ë 178, 5◦C - �iºm nâng ch£y "thù hai", ch§t läng súa trð n¶n
ho n to n trong suèt. Trong qu¡ tr¼nh l m nâng, vªt li»u ban �¦u câ
m u t½m v  xanh d÷ìng, sau �â bi¸n m§t, �º l¤i ch§t câ v©n �öc nh÷ng
v¨n ð thº läng. Sü xu§t hi»n n y l  �¡ng ng¤c nhi¶n �èi vîi quan �iºm
v· tinh thº t¤i thíi �¤i n y: mët tinh thº s³ m§t m u s­c v  thay �êi �ë
cùng t¤i mët nhi»t �ë x¡c �ành �°c tr÷ng cho méi tinh thº. C¡c tranh
c¢i v· hi»n t÷ñng n y �¢ xu§t hi»n tø nhúng n«m giúa th¸ k¿ XIX, nâ
�¢ di¹n ra trong kho£ng thíi gian cï hai thªp ni¶n, v  cuèi còng, vîi
sü ch§p nhªn cõa c¡c nh  khoa håc khi ph¡ vï mæ h¼nh ba tr¤ng th¡i,
�¸n nûa sau th¸ k¿ XX, tinh thº läng �¢ c¡ch m¤ng hâa ng nh cæng
nghi»p hiºn thà tr¶n to n th¸ giîi v  hi»n t¤i �¢ �âng vai trá �°c bi»t
quan trång trong nhi·u ng nh cæng ngh» kh¡c nhau.

Vi»c mæ t£ c¡c tinh thº läng li¶n quan �¸n vi»c ph¥n t½ch trªt tü
cõa c¡c ph¥n tû. C¡c vòng câ t½nh t÷ìng ph£n trong k¸t c§u tinh thº
läng t÷ìng ùng vîi c¡c vòng m  c¡c ph¥n tû tinh thº läng �÷ñc �ành
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h÷îng theo c¡c h÷îng kh¡c nhau. Tuy nhi¶n, trong mët vòng, c¡c ph¥n
tû �÷ñc s­p x¸p theo mët trªt tü x¡c �ành. �i·u n y câ thº d¨n �¸n
mët sü thay �êi c¡c t½nh ch§t quang håc cõa c¡c thi¸t bà tinh thº läng,
câ thº ùng döng trong c¡c cæng vi»c li¶n quan �¸n �o �¤c, th«m dá,...

Vªt li»u tinh thº läng câ thº khæng ph£i lóc n o công ð tr¤ng th¡i
läng cõa vªt ch§t (gièng nh÷ n÷îc câ thº bi¸n th nh n÷îc �¡ ho°c hìi
n÷îc). D÷îi t¡c döng cõa nhi»t �ë hay c¡c t¡c �ëng cõa mæi tr÷íng
b¶n ngo i, chóng câ thº chuyºn pha c§u tróc, d¨n �¸n nhúng sü thay
�êi v· c¡c t½nh ch§t vªt lþ cõa vªt li»u.

1.2 Ph¥n lo¤i pha trong tinh thº läng

1.2.1 C¡c lo¤i pha trong tinh thº läng

V· c¡ch thùc h¼nh th nh c¡c pha, câ thº chia tinh thº läng th nh
nhi·u lo¤i:

Tinh thº läng nhi»t �ëng lüc (thermotropic liquid crystal) l  lo¤i
tinh thº läng trong �â c¡c t½nh ch§t vªt lþ ch½nh cõa nâ thay �êi theo
nhi»t �ë. Tinh thº n y bao gçm nhi·u pha kh¡c nhau, c¡c pha tçn t¤i
trong mët kho£ng nhi»t �ë x¡c �ành. N¸u nhi»t �ë t«ng qu¡ cao, chuyºn
�ëng nhi»t s³ ph¡ hõy trªt tü hñp t¡c tinh vi cõa pha tinh thº läng,
bi¸n vªt li»u th nh ch§t läng �¯ng h÷îng thæng th÷íng. Ð nhi»t �ë qu¡
th§p, h¦u h¸t c¡c vªt li»u tinh thº läng lo¤i n y s³ t¤o th nh tinh thº
thæng th÷íng. Nhi·u tinh thº läng �¯ng h÷îng thuëc lo¤i n y thº hi»n
nhi·u pha kh¡c nhau khi nhi»t �ë thay �êi. V½ dö, khi �un nâng mët
lo¤i ph¥n tû tinh thº läng cö thº (m  mët �ìn và c§u tróc �°c tr÷ng
�÷ñc gåi l  mesogen) câ thº biºu hi»n c¡c pha smectic kh¡c nhau, ti¸p
theo l  pha nematic v  cuèi còng l  pha �¯ng h÷îng khi nhi»t �ë t«ng
l¶n. Mët v½ dö v· hñp ch§t thº hi»n h nh vi tinh thº läng nhi»t �ëng
lüc l  para-azoxyanisole.

Tinh thº läng lyotropic (lyotropic liquid crystal) l  lo¤i tinh thº läng
trong �â c¡c t½nh ch§t cõa nâ thay �êi theo nçng �ë. Tinh thº läng lo¤i
n y �÷ñc c§u t¤o tø c¡c b¬ng c¡ch háa tan mët amphiphilic mesogen
(amphiphilic - mët hñp ch§t húu cì câ 2 th nh ph¦n: hydrophilic - ÷a
n÷îc v  liphophilic - ÷a b²o, kà n÷îc; mesogen: l  �ìn và cì b£n cõa
tinh thº läng �º t¤o ra trªt tü c§u tróc trong tinh thº) trong mët dung
mæi th½ch hñp, trong �i·u ki»n th½ch hñp cõa nçng �ë, nhi»t �ë v  ¡p
su§t. Do c§u tróc ph¥n tû m  c¡c ph¥n tû n y s­p x¸p dà h÷îng tòy
thuëc sü c¥n b¬ng thº t½ch giúa ph¦n ÷a n÷îc v  ph¦n kà n÷îc. So vîi
c¡c tinh thº läng nhi»t �ëng lüc, tinh thº läng lyotropic câ th¶m mët
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mùc �ë tü do, �â l  nçng �ë, cho ph²p chóng t¤o ra nhi·u pha kh¡c
nhau. Méi pha kh¡c nhau n y câ mùc �ë s­p x¸p ph¥n tû kh¡c nhau
trong ma trªn dung mæi, tø �â câ thº câ nhi·u t½nh ch§t �èi xùng cao
hìn.

Trong méi c¡ch ph¥n lo¤i tr¶n, ta câ thº ph¥n chia tinh thº läng
th nh c¡c pha kh¡c nhau. Méi pha kh¡c nhau th÷íng câ c¡ch s­p x¸p
c¡c ph¥n tû trong tinh thº kh¡c nhau, do �â, trong méi pha ta quan
t¥m �¸n mët �¤i l÷ñng mæ t£ và tr½ t÷ìng �èi cõa c¡c ph¥n tû trong
tinh thº, gåi l  tham sè trªt tü. Mët t½nh ch§t chung cõa c¡c tinh thº
läng l  chóng th÷íng câ mët tröc ÷u ti¶n, c¡c t½nh ch§t v  t÷ìng t¡c
cõa c¡c ph¥n tû theo ph÷ìng n y s³ khæng gièng c¡c ph÷ìng cán l¤i.
Do vªy, v· têng qu¡t, ta câ thº quan t¥m �¸n hai c¡ch ph¥n lo¤i trªt tü
trong tinh thº läng: trªt tü và tr½ (c¡c ph¥n tû s³ n¬m trong lo¤i m¤ng
tinh thº n o, v  �÷ñc s­p x¸p trong m¤ng theo quy luªt n o) v  trªt tü
�ành h÷îng (b£n th¥n c¡c nguy¶n tû �÷ñc �ành h÷îng th¸ n o); trªt tü
t¦m g¦n (c¡c lo¤i t÷ìng t¡c giúa c¡c ph¥n tû l¥n cªn) v  trªt tü t¦m
xa (c¡c t÷ìng t¡c hi»u döng cõa c¡c nguy¶n tû kh¡c �èi vîi ph¥n tû
�ang x²t).

Trªt tü cõa c¡c pha tinh thº läng �÷ñc xem x²t tr¶n mët mi·n r§t
rëng ð quy mæ ph¥n tû. Thù tü n y mð rëng �¸n to n bë k½ch th÷îc
mi·n, câ thº theo l¶n tîi bªc micromet, nh÷ng th÷íng khæng mð rëng
�¸n quy mæ v¾ mæ nh÷ th÷íng x£y ra trong ch§t r­n k¸t tinh cê �iºn.
Tuy nhi¶n, mët sè kÿ thuªt, ch¯ng h¤n nh÷ sû döng �i·u ki»n bi¶n ho°c
�i»n tr÷íng ngo i, câ thº �÷ñc sû döng �º x¥y düng mët mi·n câ trªt
tü x¡c �ành trong to n bë m¨u tinh thº läng v¾ mæ. Thù tü �ành h÷îng
trong tinh thº läng câ thº ch¿ k²o d i theo mët chi·u, vîi vªt li»u v· cì
b£n bà x¡o trën theo hai h÷îng cán l¤i.

C¡c �¤i l÷ñng vªt lþ mæ t£ t½nh ch§t vªt lþ cõa h» tinh thº läng câ
thº cho chóng ta bi¸t t¼nh tr¤ng cõa tinh thº läng t¤i thíi �iºm kh£o
s¡t. Qua c¡c sè li»u �â, ta t½nh to¡n �÷ñc n«ng l÷ñng tü do cõa h» ph¥n
tû. Khi t«ng nhi»t �ë, d÷îi t¡c �ëng cõa �ëng n«ng chuyºn �ëng nhi»t,
t÷ìng t¡c giúa chóng y¸u �i, do vªy c¡c ph¥n tû s³ d¦n chuyºn sang
ph¥n bè ng¨u nhi¶n, tü do hìn khi nhi»t �ë cao hìn. Do vªy ð nhi»t �ë
cao, h¦u h¸t c¡c tinh thº läng ð pha �¯ng h÷îng, cán trong c¡c nhi»t
�ë th§p hìn, tinh thº läng câ thº tçn t¤i mët ho°c nhi·u pha vîi c§u
tróc �ành h÷îng dà h÷îng �¡ng kº v  trªt tü �ành h÷îng trong ph¤m
vi ng­n �æi khi v¨n câ kh£ n«ng x£y ra.
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H¼nh 1.1: C§u tróc tinh thº läng ð pha nematic (Nguçn Wikipedia).

1.2.2 Ph¥n lo¤i tinh thº läng thermotropic

Pha nematic

Mët trong nhúng pha cõa tinh thº läng nhi»t �ëng lüc phê bi¸n nh§t
l  nematic. Tø nematic b­t nguçn tø ti¸ng Hy L¤p (ti¸ng Hy L¤p: nema,
câ ngh¾a l  "sñi"). Trong pha nematic, c¡c ph¥n tû húu cì �÷ñc coi l 
�ìn tröc (câ 1 ph÷ìng ÷u ti¶n), ph¥n bè khæng câ trªt tü và tr½, nh÷ng
chóng tü s­p x¸p �º câ trªt tü �ành h÷îng t¦m xa vîi c¡c tröc d i cõa
chóng g¦n nh÷ song song. Do �â, c¡c ph¥n tû tü do ch£y v  và tr½ khèi
t¥m cõa chóng �÷ñc ph¥n bè ng¨u nhi¶n nh÷ trong ch§t läng, nh÷ng
v¨n duy tr¼ trªt tü �ành h÷îng trong ph¤m vi d i cõa chóng. H¦u h¸t
c¡c ph¥n tû nematic �·u �ìn tröc: chóng câ mët tröc (gåi l  tröc ch½nh)
d i hìn v  �÷ñc ÷u ti¶n hìn, v  hai tröc kia l  t÷ìng �÷ìng (mæ h¼nh
nematic câ thº �÷ñc coi l  h¼nh trö ho°c h¼nh que). Tuy nhi¶n, mët sè
tinh thº läng câ t½nh ch§t �ành h÷îng theo hai tröc, câ ngh¾a l  ngo i
vi»c �ành h÷îng tröc d i, chóng cán �ành h÷îng dåc theo tröc thù c§p.
Nematic câ t½nh l÷u �ëng t÷ìng tü nh÷ ch§t läng thæng th÷íng (�¯ng
h÷îng) nh÷ng chóng câ thº d¹ d ng �÷ñc �i·u ch¿nh bði tø tr÷íng ho°c
�i»n tr÷íng b¶n ngo i. C¡c ph¥n tû nematic khi �÷ñc �i·u ch¿nh th¼ câ
c¡c �°c t½nh quang håc cõa tinh thº �ìn tröc v  �i·u n y l m cho chóng
cüc ký húu ½ch trong m n h¼nh tinh thº läng (Liquid crystal display -
LCD).

C¡c nh  khoa håc công �¢ ph¡t hi»n ra r¬ng c¡c electron câ thº hñp
nh§t �º di chuyºn còng nhau trong tø tr÷íng c÷íng �ë cao, �º t¤o ra

6



H¼nh 1.2: C§u tróc tinh thº läng trong c¡c pha smectic. Pha smectic A (b¶n tr¡i) câ c¡c
ph¥n tû �÷ñc tê chùc th nh c¡c lîp. Trong pha smectic C (b¶n ph£i), c¡c ph¥n tû bà nghi¶ng
b¶n trong c¡c lîp (Nguçn Wikipedia).

mët d¤ng vªt ch§t "nematic �i»n tû" [14].

Pha smectic

Tinh thº läng smectic �÷ñc t¼m th§y ð nhi»t �ë th§p hìn so vîi
nematic, t¤o th nh c¡c lîp x¡c �ành rã r ng, c¡c lîp câ thº tr÷ñt qua
nhau theo c¡ch t÷ìng tü nh÷ x  pháng. Tø "smectic" b­t nguçn tø tø
"smecticus" trong ti¸ng Latinh, câ ngh¾a l  l m s¤ch, ho°c câ c¡c �°c
t½nh gièng nh÷ x  pháng. Công gièng pha nematic, ð pha smectic, c¡c
ph¥n tû �÷ñc s­p x¸p theo và tr½ dåc theo mët h÷îng. Trong pha smectic
A, c¡c ph¥n tû �÷ñc �ành h÷îng dåc theo lîp b¼nh th÷íng, trong khi ð
pha smectic C, chóng bà nghi¶ng b¶n trong c¡c lîp. C¡c pha n y gièng
nh÷ ch§t läng b¶n trong c¡c lîp. Câ nhi·u lo¤i pha smectic kh¡c nhau,
t§t c£ �·u �÷ñc �°c tr÷ng bði c¡c c¡c thæng sè li¶n quan �¸n mùc �ë
kh¡c nhau cõa trªt tü và tr½ v  trªt tü �ành h÷îng. Ngo i c¡c ph¥n tû
húu cì, trªt tü smectic công �¢ �÷ñc b¡o c¡o x£y ra trong huy·n phò
keo cõa vªt li»u 2-D [15] ho°c vªt li»u cï nano [16].

Pha chiral ho°c nematic xo­n

Pha nematic chiral th÷íng �÷ñc gåi l  pha cholesteric bði v¼ nâ
l¦n �¦u ti¶n �÷ñc quan s¡t trong d¨n xu§t cholesterol bði Friedrich
Reinitzer n«m 1888. C¡c th½ nghi»m công cho th§y ch¿ câ c¡c ph¥n tû
câ t½nh chiral câ thº t¤o �÷ñc mët trªt tü �ành h÷îng nh÷ vªy. Pha
n y mæ t£ mët trªt tü �ành h÷îng c¡c ph¥n tû m  tröc �ành h÷îng
cõa chóng vuæng gâc vîi b¡n k½nh vector x¡c �ành và tr½ cõa chóng, vîi
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H¼nh 1.3: Pha chiral nematic, helical axis l  tröc xo­n, p l  mët chiral pitch (Nguçn [17]).

tröc ph¥n tû song song vîi c¡c h÷îng. C¡c gâc xo­n húu h¤n giúa c¡c
ph¥n tû li·n k· l  do t½nh ch§t khæng �èi xùng cõa chóng, m  k¸t qu£
trong tinh thº läng chiral xu§t hi»n trªt tü d i. Trong pha smectic C*
(mët d§u hoa thà biºu thà mët pha chiral), c¡c ph¥n tû câ trªt tü và
tr½ ên �ành trong méi lîp (nh÷ trong c¡c pha smectic), vîi c¡c ph¥n tû
nghi¶ng bði mët gâc húu h¤n �èi vîi c¡c lîp b¼nh th÷íng. Sü chirality
g¥y ra mët sü xo­n ph÷ìng và húu h¤n tø lîp n y sang lîp kh¡c, t¤o ra
sü xo­n kiºu xo­n èc cõa tröc ph¥n tû dåc theo tröc b¼nh th÷íng cõa
lîp.

C¡c lîp chiral - chiral pitch, p, �÷ñc �ành ngh¾a l  kho£ng c¡ch m 
tröc �ành h÷îng c¡c ph¥n tû tinh thº läng thay �êi mët gâc 360o �¦y
�õ (nh÷ng l÷u þ r¬ng c§u tróc cõa giai �o¤n nematic chiral l°p l¤i ch½nh
nâ méi nûa-pitch, v¼ trong giai �o¤n n y h÷îng ð 0o v  ±180o l  t÷ìng
�÷ìng). C¡c pitch, p, th÷íng thay �êi khi nhi»t �ë h» �÷ñc thay �êi
ho°c khi c¡c ph¥n tû kh¡c �÷ñc th¶m v o h» tinh thº läng, cho ph²p
c¡c pitch cõa mët vªt li»u nh§t �ành �º �÷ñc �i·u ch¿nh phò hñp. Trong
mët sè h» thèng tinh thº läng, c¡c pitch câ còng bªc cï b÷îc sâng cõa
¡nh s¡ng nh¼n th§y �÷ñc. �i·u n y khi¸n c¡c tinh thº läng ð pha n y
thº hi»n �÷ñc c¡c thuëc t½nh quang håc �ëc �¡o, ch¯ng h¤n nh÷ sü ph£n
x¤ Bragg v  ph¡t x¤ laser ng÷ïng th§p, v  c¡c thuëc t½nh n y �÷ñc khai
th¡c trong mët sè ùng döng quang håc. Tinh thº läng cholesteric công
thº hi»n �°c t½nh �ëc �¡o khi chóng ph£n x¤ ¡nh s¡ng ph¥n cüc trán
khi nâ �i tîi theo ph÷ìng dåc theo tröc xo­n èc v  ph¥n cüc elip n¸u
nâ khi nâ �i tîi theo ph÷ìng ch²o.
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H¼nh 1.4: Ùng döng tinh thº läng nematic trong ch¸ t¤o m n h¼nh (polarizer: k½nh ph¥n
cüc; color filter: t§m låc m u; liquid crystal: tinh thº läng; TFT array: m£ng b¡n d¨n d¤ng
phim mäng). (nguçn: PCWorld)

1.3 Ùng döng chuyºn pha tinh thº läng

Do câ nhi·u t½nh ch§t vªt lþ �°c bi»t, n¶n tinh thº läng câ nhi·u ùng
döng �°c bi»t [18].

Trong c¡c ng nh cæng ngh» v  ch¸ t¤o döng cö, c¡c ph¥n tû nematic
�¢ �÷ñc �· xu§t sû döng �º ch¸ t¤o m n h¼nh �º thay th¸ m n h¼nh èng
phâng �i»n tû tø nhúng n«m 1930. Tuy nhi¶n �¸n tªn n«m 1960, mët
lo¤i ph¥n tû nematic mîi �÷ñc têng hñp th nh cæng �º �÷a v o ch¸ t¤o
m n h¼nh câ t½nh ch§t t÷ìng �èi ên �ành. T¤i �â, ng÷íi ta sû döng mët
lîp nematic �÷ñc �°t giúa hai lîp k½nh ph¥n cüc �º l m th nh ph¦n
ch½nh cõa m n h¼nh. B¬ng c¡ch t¤o ra lüc l m thay �êi �ành h÷îng c¡c
ph¥n tû v  sû döng �i»n tr÷íng �º t¡i �ành h÷îng chóng, ta câ thº ch¸
t¤o ra c¡c m n h¼nh �º hiºn thà (hay cán gåi l  m n h¼nh tinh thº läng).

Ngo i ra mët ùng döng húu ½ch kh¡c cõa tinh thº läng l  dòng �º x¡c
�ành nhi»t �ë b· m°t. Nguy¶n t­c vªt lþ cõa nâ düa tr¶n b÷îc sâng cõa
nhúng chòm ¡ng s¡ng ph£n chi¸u nhí v o c¡c tinh thº läng cholesteric.
�ành h÷îng cõa c¡c tinh thº läng, trong c¡c thi¸t bà �o, thay �êi theo
nhi»t �ë [19]. Düa v o sü thay �êi t½nh ch§t quang håc theo nhi»t �ë,
ta câ thº x¡c �ành �÷ñc nhi»t �ë c¦n �o.

Ngo i ra c¡c m ng tinh thº läng �¢ c¡ch m¤ng hâa th¸ giîi cæng
ngh». Hi»n nay chóng �÷ñc sû döng trong r§t nhi·u thi¸t bà, v½ dö nh÷
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�çng hç k¾ thuªt sè, �i»n tho¤i di �ëng, m¡y t½nh v  tivi. M ng tinh
thº läng cán �÷ñc sû döng trong c¡c thi¸t bà l÷u trú quang håc, vîi qu¡
tr¼nh gièng nh÷ ghi v  �åc dú li»u trong c¡c �¾a CD ho°c DVD [20, 21].
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Ch÷ìng 2

Têng quan v· mæ h¼nh spin, lþ
thuy¸t chuyºn pha v  ph÷ìng ph¡p
mæ phäng Monte Carlo

2.1 C¡c mæ h¼nh t÷ìng t¡c

2.1.1 Spin, t÷ìng t¡c cõa c¡c spin

Spin l  mët trong sè nhúng �¤i l÷ñng vªt lþ cì b£n cõa c¡c h¤t. Spin
l  mët t½nh ch§t nëi t¤i cõa c¡c h¤t, gièng nh÷ khèi l÷ñng v  �i»n t½ch.
Kh¡i ni»m spin l¦n �¦u ti¶n �÷ñc �÷a ra bði hai nh  vªt lþ ng÷íi H 
Lan l  George Uhlenbeck v  Samuel Goudsmit n«m 1925 [22], khi c¡c
æng nhªn th§y mët khèi l÷ñng lîn c¡c sè li»u thüc nghi»m li¶n quan
�¸n t½nh ch§t cõa ¡nh s¡ng ph¡t x¤ v  h§p thö bði c¡c nguy¶n tû ch¿
câ thº �÷ñc gi£i th½ch b¬ng c¡ch gi£ thi¸t electron câ mët moment tø
ri¶ng �°c bi»t. Ch½nh v¼ vªy, spin câ b£n ch§t cõa moment �ëng l÷ñng
v  l  mët kh¡i ni»m thu¦n tóy l÷ñng tû, khæng câ sü t÷ìng ùng trong
cì håc cê �iºn.

C¡c electron câ c¡c moment spin gièng nhau, s = 1/2, v  chóng câ
moment tø gièng nhau µ = e~

2mc , c¡c thæng sè n y s³ quy �ành cho spin
nhi·u lo¤i t÷ìng t¡c [23]:

• T÷ìng t¡c lo¤i trø Pauli: C¡c electron l  c¡c fermion, n¶n theo
nguy¶n lþ lo¤i trø Pauli, c¡c electron kh¡c nhau s³ câ tr¤ng th¡i
l÷ñng tû kh¡c nhau trong còng mët thíi �iºm. Nguy¶n lþ n y câ
nëi dung �ìn gi£n, nh÷ng nâ câ þ ngh¾a lîn trong vi»c gi£i th½ch
c§u tróc lîp vä electron cõa nguy¶n tû, mæ t£ v  gi£i th½ch sü �a
d¤ng cõa c¡c nguy¶n tè hâa håc v  sü k¸t hñp hâa håc cõa chóng.
B¬ng c¡ch k¸t hñp nguy¶n lþ lo¤i trø vîi nguy¶n lþ b§t �ành cõa
Heisenberg, ng÷íi ta công �¢ gi£i th½ch �÷ñc nguy¶n nh¥n tçn t¤i
cõa thº t½ch c¡c vªt thº trong thüc t¸, khi �â c¡c electron cõa méi
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nguy¶n tû khæng thº còng n¬m trong quÿ �¤o n«ng l÷ñng th§p
nh§t v  ph£i chi¸m c¡c lîp vä lîn hìn li¶n ti¸p, khi �â c¡c nguy¶n
tû chi¸m mët thº t½ch x¡c �ành.

• T÷ìng t¡c trao �êi: T÷ìng t¡c trao �êi l  mët hi»u ùng thu¦n
l÷ñng tû x£y ra khi h m sâng cõa hai hay nhi·u electron phõ nhau,
câ t¡c döng l m t«ng hay gi£m n«ng l÷ñng tü do cõa mët h» �i»n
t½ch, t¡c döng ch½nh l  l m cho c¡c spin �÷ñc �ành h÷îng ÷u ti¶n
khi chóng song song (�èi vîi ch§t s­t tø) ho°c �èi song (�èi vîi
ch§t ph£n s­t tø) nhau. T÷ìng t¡c n y câ b£n ch§t l  t÷ìng t¡c
t¾nh �i»n Coulomb giúa c¡c spin cõa electron. Mët trong nhúng
h» qu£ quan s¡t �÷ñc cõa t÷ìng t¡c n y l  vi»c t¤o ra c¡c ch§t câ
t½nh s­t tø. �èi vîi c¡c vªt li»u s­t tø, d÷îi nhi¶t �ë Cuire, c¡c
ph¥n tû câ li¶n k¸t vîi nhau t¤o th nh c¡c mi·n câ moment l÷ïng
cüc tø têng hñp kh¡c 0 (c¡c domain tø), do �â vªt li»u s­t tø câ
thº t¤o mët tø tr÷íng v¾ mæ kh¡c 0. �â l  nguy¶n nh¥n t¤o n¶n
nhúng nam ch¥m m  ta hay g°p trong cuëc sèng.

• T÷ìng t¡c spin - quÿ �¤o: T÷ìng t¡c spin - quÿ �¤o l  t÷ìng
t¡c cõa spin �èi vîi tø tr÷íng sinh ra bði chuyºn �ëng theo quÿ �¤o
trán cõa electron quanh h¤t nh¥n. T÷ìng t¡c spin - quÿ �¤o g¥y ra
sü thay �êi c¡c mùc n«ng l÷ñng cõa c¡c electron trong nguy¶n tû,
do t÷ìng t¡c giúa tø tr÷íng vîi spin cõa c¡c electron. Hi»n t÷ñng
n y câ thº x¡c nhªn qua sü ph¥n t¡ch c¡c v¤ch quang phê, câ thº
�÷ñc coi l  s£n ph©m cõa hi»u ùng Zeeman. Trong c¡c ng nh cæng
ngh» spintronic, t÷ìng t¡c spin - quÿ �¤o �èi vîi c¡c electron trong
b¡n d¨n v  vªt li»u kh¡c �÷ñc khai th¡c v  ùng döng trong nhi·u
ùng döng cæng ngh». T÷ìng t¡c spin - quÿ �¤o công l  mët trong
c¡c nguy¶n nh¥n ch½nh cõa t½nh dà h÷îng tø tinh thº v  hi»u ùng
spin Hall.

• T÷ìng t¡c si¶u tinh t¸: T÷ìng t¡c si¶u tinh t¸ �÷ñc x¡c �ành
bði nhúng thay �êi nhä trong c¡c mùc n«ng l÷ñng suy bi¸n v  k¸t
qu£ l  sü ph¥n t¡ch ra c¡c mùc n«ng l÷ñng �â cõa c¡c nguy¶n tû,
ph¥n tû, ion, vîi nguy¶n nh¥n ch½nh l  sü t÷ìng t¡c giúa h¤t nh¥n
v  c¡c �¡m m¥y electron. T÷ìng t¡c si¶u tinh t¸ bao gçm t÷ìng
t¡c giúa moment l÷ïng cüc tø nguy¶n tû vîi tø tr÷íng sinh ra
bði sü chuyºn �ëng cõa c¡c electron v  moment tù cüc tø nguy¶n
tû trong gradient �i»n tr÷íng sinh ra bði ph¥n bè �i»n tich trong
nguy¶n tû.

• T÷ìng t¡c tø: T÷ìng t¡c tø l  t÷ìng t¡c trüc ti¸p giúa c¡c mo-
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ment l÷ïng cüc tø cõa c¡c electron khi k¸t c°p vîi nhau. T÷ìng t¡c
câ tçn t¤i tr¶n lþ thuy¸t, tuy nhi¶n �âng gâp cõa nâ trong t÷ìng
t¡c chung khæng �¡ng kº so vîi c¡c t÷ìng t¡c kh¡c.

2.1.2 Mæ h¼nh spin têng qu¡t

Mët mæ h¼nh spin l  mët tªp hñp �õ c¡c �¤i l÷ñng �°c tr÷ng �º mæ
t£ �÷ñc t÷ìng t¡c giúa c¡c spin trong mët h» vªt lþ x¡c �ành. Trong
mët mæ h¼nh c¦n ph£i câ nhúng �°c �iºm x¡c �ành v· c§u tróc m¤ng
tinh thº, tªp hñp c¡c gi¡ trà kh£ d¾ cõa spin, mët �ành ngh¾a v· n«ng
l÷ñng t÷ìng t¡c giúa c¡c spin v  mët �ành ngh¾a v· têng n«ng l÷ñng
cõa mæ h¼nh spin.

• C§u tróc m¤ng tinh thº: Tinh thº l  mët h¼nh thùc s­p x¸p cõa
c¡c nguy¶n tû, ion ho°c ph¥n tû trong mët ch§t nh§t �ành. C§u
tróc tinh thº l  c§u tróc câ t½nh tu¦n ho n, câ thº gåi l  c§u tróc
trªt tü t¦m xa. Méi mët tinh thº s³ �÷ñc �°c tr÷ng b¬ng mët m¤ng
tinh thº. Mët m¤ng tinh thº s³ �÷ñc �°c tr÷ng b¬ng mët æ cì sð,
trong �â và tr½ cõa c¡c nguy¶n tû, ph¥n tû �÷ñc l°p l¤i mët c¡ch
tu¦n ho n trong khæng gian ba chi·u theo mët m¤ng Bravais. K½ch
th÷îc cõa æ �ìn và theo c¡c chi·u kh¡c nhau �÷ñc gåi l  thæng sè
m¤ng hay h¬ng sè m¤ng, tòy v o t½nh ch§t �èi xùng cõa æ �ìn và
m  tinh thº �â thº hi»n t½nh ch§t �èi xùng kh¡c nhau v· c¡c t½nh
ch§t tinh thº (v½ dö nh÷ t½nh ch§t li¶n k¸t, t½nh ch§t �i»n, t½nh
ch§t quang håc, . . . ). C«n cù v o �°c �iºm v· c§u tróc m¤ng tinh
thº cõa mët h» spin cö thº, ta x¡c �ành �÷ñc mùc �ë v  �°c �iºm
c¡c �âng gâp cõa c¡c lo¤i n«ng l÷ñng t÷ìng t¡c giúa c¡c spin vîi
nhau trong têng n«ng l÷ñng tü do cõa h» �â.

• Tªp hñp c¡c gi¡ trà cõa spin: Méi lo¤i h¤t kh¡c nhau câ c¡c
t½nh ch§t spin kh¡c nhau, c¡c gi¡ trà cõa spin thº hi»n c¡c �°c t½nh
ri¶ng bi»t v· t÷ìng t¡c giúa c¡c spin (v½ dö nh÷ c¡c h¤t fermion câ
spin b¡n nguy¶n, giúa chóng xu§t hi»n t÷ìng t¡c lo¤i trø Pauli; cán
c¡c h¤t boson câ spin nguy¶n, giúa chóng khæng xu§t hi»n t÷ìng
t¡c n y).

• �ành ngh¾a v· n«ng l÷ñng t÷ìng t¡c giúa c¡c spin: Giúa
c¡c spin câ nhi·u t÷ìng t¡c, c¡c t÷ìng t¡c �°c tr÷ng b¬ng b£n
ch§t ph¥n tû (ph¥n tû câ t½nh s­t tø, ph£n s­t tø, ...), kho£ng
c¡ch t÷ìng t¡c, sè l÷ñng c¡c ph¥n tû l¥n cªn hay l¥n cªn g¦n nh§t,
thªm ch½ thay �êi theo c¡c ph÷ìng kh¡c nhau, ... Méi mæ h¼nh spin
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c¦n ph£i x¡c �ành t½nh ch§t cõa c¡c t÷ìng t¡c giúa c¡c spin. Vi»c
t½nh to¡n sau �â s³ thu �÷ñc c¡c �°c tr÷ng cõa méi lo¤i t÷ìng t¡c
giúa c¡c spin cö thº, tø �â l m xu§t hi»n c¡c t½nh ch§t �°c tr÷ng
cõa méi h» spin.

• �ành ngh¾a v· têng n«ng l÷ñng cõa mæ h¼nh spin: C¡c spin
ngo i t÷ìng t¡c vîi nhau th¼ cán t÷ìng t¡c vîi h» tinh thº ho°c
t÷ìng t¡c vîi mæi tr÷íng b¶n ngo i. Ð b÷îc n y ta c¦n ph£i �¡nh
gi¡ mùc �ë �âng gâp cõa c¡c th nh ph¦n th¸ n«ng cõa c¡c t÷ìng
t¡c kh¡c nhau trong Hamiltonian cõa h». Tø �â �÷a ra Hamiltonian
cö thº cõa mæ h¼nh m  ta sû döng �º t½nh to¡n.

2.1.3 Mæ h¼nh Potts

Trong vªt lþ thèng k¶, mæ h¼nh Potts �÷ñc sû döng �º mæ t£ t÷ìng
t¡c giúa c¡c spin tr¶n mët m¤ng tinh thº. Qua mæ h¼nh n y, ng÷íi ta
câ thº hiºu rã hìn v· c¡c �°c �iºm v  t½nh ch§t cõa c¡c ch§t s­t tø v 
mët sè mæ h¼nh kh¡c cõa vªt lþ tr¤ng th¡i r­n. Tuy r¬ng mæ h¼nh Potts
mæ h¼nh khæng qu¡ ch½nh x¡c c¡c h» thèng vªt lþ, nh÷ng nâ câ thº gi£i
�÷ñc ch½nh x¡c trong tr÷íng hñp mët chi·u.

Mæ h¼nh Potts bao gçm c¡c spin trong mët m¤ng tinh thº [24], m¤ng
th÷íng �÷ñc sû döng l  m¤ng h¼nh hëp vuæng gâc trong khæng gian
Euclide, nh÷ng câ thº �÷ñc sû döng trong mët sè m¤ng nhi·u chi·u
hìn. C¡c spin trong m¤ng câ thº tçn t¤i ð q tr¤ng th¡i kh£ d¾, câ thº
coi l  s­p x¸p �·u tr¶n mët �÷íng trán, t¤i c¡c gâc:

θ = 2q/n (2.1)

trong �â n = 0, 1, ..., q − 1 v  Hamilton �÷ñc cho bði

HC = JC
∑
(i,j)

cos (θsi − θsj) (2.2)

trong �â l§y têng tr¶n c¡c c°p h¤t l¥n cªn g¦n nh§t t¤i t§t c£ nót m¤ng.
C¡c gi¡ trà si v  sj n¬m trong {1, 2, ..., q}. JC l  h¬ng sè k¸t c°p, �ë lîn
cõa nâ mæ t£ �ë m¤nh y¸u v  d§u mæ t£ lo¤i t÷ìng t¡c. Do �â mæ h¼nh
vector Potts cán �÷ñc gåi l  mæ h¼nh �çng hç, mæ h¼nh n y bao gçm
c¡c và tr½ trong chuyºn pha 2 chi·u. T¤i giîi h¤n q → ∞ th¼ mæ h¼nh
n y trð th nh mæ h¼nh XY, trong �â c¡c spin g¦n nh÷ khæng bà l÷ñng
tû hâa v  bà dà h÷îng ph¯ng, ph¥n bè tü do trong khæng gian 2 chi·u.
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2.1.4 Mæ h¼nh Heisenberg, mæ h¼nh XY, mæ h¼nh Ising

Mæ h¼nh XY l  mæ h¼nh Potts câ sè tr¤ng th¡i q → ∞, trong �â
c¡c spin g¦n nh÷ khæng bà l÷ñng tû hâa theo ph÷ìng z v  bà dà h÷îng
ph¯ng, ph¥n bè tü do trong khæng hai 2 chi·u.

HXY = −J
∑
i,j

(
Sxi S

x
j + Syi S

y
j

)
−
∑
i=1

~Hi.~Si (2.3)

(Sxi )2 + (Syi )
2

= 1 (2.4)

Trong �â J l  h¬ng sè k¸t c°p giúa c¡c spin l¥n cªn g¦n nh§t (m  ð
�¥y ta coi l  gièng nhau theo ph÷ìng x v  y), Sxi v  Syi l¦n l÷ñt l  c¡c
th nh ph¦n h¼nh chi¸u cõa spin ~Si cõa spin ð nót m¤ng i theo ph÷ìng
x v  y.

Mæ h¼nh Heisenberg l  mët mæ h¼nh Potts �÷ñc �°c tr÷ng b¬ng c¡c
tham sè cì b£n nh÷: �ë lîn spin (1/2, 3/2, . . . ), c§u tróc m¤ng cõa
momen tø (lªp ph÷ìng, h¼nh vuæng, h¼nh tam gi¡c, tê ong, . . . ) v 
h¬ng sè t÷ìng t¡c. �¥y l  mæ h¼nh m  c¡c vector spin �ành h÷îng ho n
to n tü do trong khæng gian. V¼ b£n ch§t t÷ìng t¡c n¶n ta công th÷íng
giîi h¤n c¡c c°p i, j l  c¡c c°p l¥n cªn g¦n nh§t ho°c ti¸p l¥n cªn g¦n
nh§t. N¸u h¬ng sè t÷ìng t¡c ch¿ phö thuëc v o kho£ng c¡ch giúa c¡c
nót ta câ mæ h¼nh Heisenberg �¯ng h÷îng, n¸u t÷ìng t¡c phö thuëc v o
c£ h÷îng cõa �o¤n nèi nót i v  nót j, lóc �â ta câ mæ h¼nh b§t �¯ng
h÷îng trong khæng gian tåa �ë. Hamiltonian trong mæ h¼nh Heisenberg
câ thº vi¸t l :

HHeisenberg = −
∑
i,j

Jij
(
Sxi S

x
j + Syi S

y
j + Szi S

z
j

)
−H

∑
i=1

Si (2.5)

(Sxi )2 +
(
Syj
)2

+
(
Szj
)2

= 1 (2.6)

Trong �â H l  c÷íng �ë tø tr÷íng (th nh ph¦n −H
∑
i=1

Si mi¶u t£

n«ng l÷ñng Zeeman ð trong h»).
Ngo i ra, ng÷íi ta công x²t mët sè tr÷íng hñp �ìn gi£n hìn cõa mæ

h¼nh Potts. Mæ h¼nh Ising trong nhi·u tr÷íng hñp cho ph²p ¡p döng
c¡c ph÷ìng ph¡p cõa vªt lþ thèng k¶ v  thu líi gi£i ch½nh x¡c. Khi �â,
vector Potts l  vector 2 tr¤ng th¡i. Trong �â Hamilton trong mæ h¼nh
Ising câ thº �÷ñc vi¸t l :

HIsing = −
∑
i,j

JijSiSj −
∑
i=1

~Hi.~Si (2.7)
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Trong �â Jij l  h¬ng sè k¸t c°p giúa c¡c spin l¥n cªn g¦n nh§t mët
c¡ch têng qu¡t.

2.1.5 Mæ h¼nh Potts linh �ëng

Chóng ta x²t mët m¤ng tinh thº bao gçm NL nót m¤ng. Nót thù i
câ thº trèng ho°c �÷ñc �i·n �¦y bði mët ph¥n tû t÷ìng t¡c theo mæ
h¼nh Potts câ spin Si. Méi spin n y �·u câ thº tçn t¤i ð q tr¤ng th¡i.
C¡c ph¥n tû câ thº dàch chuyºn tø mët nót m¤ng �¸n mët nót m¤ng
l¥n cªn �ang trèng t¤i thíi �iºm �ang x²t d÷îi t¡c döng cõa t÷ìng t¡c
giúa c¡c spin v  chuyºn �ëng nhi»t. Nh÷ vªy th¼ sè ph¥n tû NS nhä hìn

sè nót m¤ng NL. T¿ sè c =
NS

NL
�÷ñc gåi l  nçng �ë spin. Hamiltonian

cõa mæ h¼nh n y câ thº �÷ñc vi¸t d÷îi d¤ng:

HP = −J
∑
〈i,j〉

δ (si, sj) (2.8)

Trong �â J l  h¬ng sè t÷ìng t¡c giúa c¡c nguy¶n tû l¥n cªn. Hamil-
tonian cõa mæ h¼nh n y ngo i sè h¤ng Hamiltonian trao �êi tr¶n th¼ ta
cán câ thº th¶m c¡c t÷ìng t¡c hâa håc �º mæ t£ vai trá cõa và tr½ t÷ìng
�èi giúa c¡c nguy¶n tû trong n«ng l÷ñng cõa to n m¤ng. Tr¤ng th¡i cì
b£n cõa h» �÷ñc mæ t£ bði Hamilton tr¶n s³ l  tr¤ng th¡i ùng vîi cüc
tiºu n«ng l÷ñng li¶n k¸t giúa t§t c£ c¡c ph¥n tû trong h». Vîi sü xu§t
hi»n cõa delta Kronecker δ (si, sj) , �º x£y ra tr¤ng th¡i n y, méi ph¥n
tû s³ ph£i câ tèi �a c¡c ph¥n tû l¥n cªn nh§t kh£ d¾ trong tr¤ng th¡i
�â. Nh÷ vªy, t¤i nhi»t �ë �õ th§p, c¡c ph¥n tû s³ câ xu h÷îng li¶n k¸t
vîi nhi·u nguy¶n tû nh§t câ thº. C¡c ph¥n tû ð b· m°t câ xu h÷îng
t÷ìng t¡c ½t hìn c¡c ph¥n tû ð b¶n trong m¤ng, n¶n ð tr¤ng th¡i cì
b£n h» ph¥n tû s³ câ xu h÷îng ph¥n bè th nh cöm c¡c h¤t sao cho
sè nguy¶n tû b· m°t �¤t cüc tiºu, khi �â kho£ng c¡ch trung b¼nh giúa
chóng l  nhä nh§t. Tr¤ng th¡i n y ch½nh l  tr¤ng th¡i r­n.

Khi nhi»t �ë cao hìn, c¡c ph¥n tû ð b· m°t d÷îi t¡c döng cõa chuyºn
�ëng nhi»t s³ di chuyºn v o c¡c æ trèng. T¤i nhi»t �ë �õ cao v  nçng
�ë cho ph²p, ch§t r­n n y s³ trð th nh kh½. Khi �â, �âng gâp cõa th¸
t÷ìng t¡c giúa c¡c ph¥n tø trð n¶n khæng �¡ng kº so vîi �ëng n«ng
chuyºn �ëng nhi»t cõa chóng.
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2.2 Lþ thuy¸t chuyºn pha

2.2.1 Kh¡i ni»m pha

Trong vªt lþ, pha �÷ñc �ành ngh¾a l  mët vòng khæng gian (ho°c
mët h» nhi»t �ëng lüc håc), trong �â t§t c£ c¡c thuëc t½nh vªt lþ cõa
h» v· cì b£n l  �çng nh§t. Nhúng thuëc t½nh vªt lþ câ thº l  mªt �ë,
chi¸t su§t, �ë tø hâa, th nh ph¦n hâa håc, . . . V½ dö l  mët h» bao gçm
n÷îc �¡ v  n÷îc �üng trong b¼nh thõy tinh, c¡c cöc n÷îc �¡ l  mët
pha, n÷îc l  pha thù hai v  khæng kh½ ©m l  pha thù ba so vîi n÷îc �¡
v  n÷îc.

Chóng ta câ thº gi£ thi¸t méi pha cõa ch§t kh£o s¡t l  thu¦n nh§t
ngh¾a l  méi thæng sè c÷íng t½nh �·u câ gi¡ trà nh÷ nhau �èi vîi måi
�iºm cõa pha nghi¶n cùu. Nh÷ vªy mët h» thèng �çng nh§t, tùc l  ho n
to n �çng nh§t v· c¡c t½nh ch§t cö thº, t¤o th nh mët pha nhi»t �ëng
lüc håc.

Tuy nhi¶n, v¨n câ tr÷íng hñp h» thèng khæng �çng nh§t, ngh¾a l 
trong h» câ thº tçn t¤i hai hay nhi·u pha nhi»t �ëng lüc håc còng lóc
(mët v½ dö l  h» n÷îc v  n÷îc �¡ n¶u tr¶n). Trong tr÷íng hñp n y, gi£
sû tçn t¤i mët h» thèng gçm hai pha còng tçn t¤i nhªn nhi»t ð ¡p su§t
khæng �êi. Trong qu¡ tr¼nh n y, mët pha s³ t«ng v· th nh ph¦n trong
khi �â pha kia s³ gi£m �i. Do �â, t¤i mët ¡p su§t nh§t �ành, sü chuyºn
�êi giúa hai pha cõa mët nguy¶n ch§t x£y ra ð mët nhi»t �ë x¡c �ành.

2.2.2 Lþ thuy¸t chuyºn pha

C¡c hi»n t÷ñng chuyºn pha nâi chung li¶n quan �¸n c¡c k¼ dà trong
c¡c h m nhi»t �ëng. V½ dö trong chuyºn pha lo¤i 1, �¤o h m bªc nh§t
cõa �¤i l÷ñng chuyºn pha bà gi¡n �o¤n. Trong chuyºn pha lo¤i 2, �¤o
h m bªc nh§t cõa �¤i l÷ñng li¶n töc nh÷ng �¤o h m bªc 2 ho°c cao
hìn bà gi¡n �o¤n ho°c ti¸n tîi væ còng [18].

Yang v  Lee (hai nh  vªt lþ ng÷íi Mÿ gèc Hoa �o¤t gi£i Nobel n«m
1967 v· vªt lþ h¤t) ch¿ ra r¬ng ký dà x£y ra khi h m ph¥n ho¤ch lîn
b¬ng 0:

Z (z, V, T ) = 0 (2.9)

V¼ h m ph¥n ho¤ch l  h m gi£i t½ch n¶n k¼ dà ch¿ x£y ra ð c¡c giîi
h¤n nhi»t �ëng: V →∞;N →∞; VN = const.

Trong �â N l  sè ph¥n tû câ trong thº t½ch V , z l  1 sè phùc mæ t£
và tr½ �iºm tr¶n m°t ph¯ng pha cán T l  nhi»t �ë tuy»t �èi cõa h».
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Khi V →∞;N →∞; VN = const, th¼ câ thº tçn t¤i c¡c giîi h¤n sau:

P

kT
= lim

V→∞
V −1 logZ (z, V ) (2.10)

1

υ
=
N

V
= lim

V→∞
V −1z

∂

∂z
logZ (z, V ) (2.11)

Hai �ành luªt cõa Yang v  Lee:
�ành luªt 1: Tçn t¤i giîi h¤n sau vîi måi z > 0:

F∞ (z) = lim
V→∞

V −1 logZ (z, V ) (2.12)

�ành luªt 2: Trong vòng khæng gian phùc R khæng câ nghi»m cõa
Z(z, V ) = 0 v  V −1 logZ (z, V ) → F∞ (z) khi V → ∞, ta câ thº �£o
ph²p l§y �¤o h m v  ph²p l§y giîi h¤n:

1

υ (z)
= lim

V→∞
V −1z

∂

∂z
logZ (z, V ) = z

∂

∂z
lim
V→∞

V −1 logZ (2.13)

Vªy vîi måi z thüc th¼ ta câ:

P (z)

kT
= F∞ (z) (2.14)

1

υ (z)
= z

∂

∂z
F∞ (z) (2.15)

N¸u khæng tçn t¤i nghi»m cõa Z(z, V ) = 0 tr¶n tröc thüc z > 0,
h» ch¿ tçn t¤i 1 pha duy nh§t. Gi£ sû tçn t¤i nghi»m z = z0 tr¶n tröc
th÷c v  z > 0, khi �â câ chuyºn pha t¤i z = z0. P (z) li¶n töc t¤i z = z0

nh÷ng N/V câ thº li¶n töc ho°c khæng li¶n töc.

2.2.3 Sü ph¡ vï �èi xùng khi chuyºn pha

�èi vîi c§p �ë nguy¶n tû, t¤i nhi»t �ë th§p vªt ch§t th÷íng tçn t¤i ð
c¡c pha khæng sð húu t½nh �èi xùng cõa h». V½ dö c¡c nguy¶n tû trong
vªt li»u s­t tø h÷îng theo còng mët h÷îng v  do vªy vi ph¤m �èi xùng
xoay. Ta gåi �â l  sü ph¡ vï �èi xùng tü ph¡t.

Sü ph¡ vï �èi xùng tü ph¡t l m cho tr¤ng th¡i cì b£n bà suy bi¸n.
V½ dö �èi vîi h» s­t tø, khi t§t c£ c¡c spin còng xoay theo mët h÷îng
kh¡c th¼ tr¤ng th¡i thu �÷ñc v¨n l  tr¤ng th¡i cì b£n. Khi �èi xùng
li¶n töc bà ph¡ vï, tr¤ng th¡i cì b£n s³ bà suy bi¸n væ h¤n, câ væ sè
c¡c tr¤ng th¡i câ còng n«ng l÷ñng vîi tr¤ng th¡i cì b£n. Sü ph¡ vï �èi
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xùng li¶n töc d¨n tîi sü tçn t¤i cõa c¡c ph÷ìng thùc dao �ëng k½ch
th½ch cõa tr¤ng th¡i cì b£n, v½ dö nh÷ phonon trong tinh thº, sâng spin
trong vªt li»u s­t tø.

Chuyºn pha v  sü ph¡ vï �èi xùng tü ph¡t xu§t hi»n l  do t÷ìng t¡c
giúa c¡c ph¦n tû trong h». T÷ìng t¡c hót giúa c¡c nguy¶n tû d¨n �¸n
vi»c h¼nh th nh c¡c tr¤ng th¡i läng v  tr¤ng th¡i r­n. T÷ìng t¡c hót
giúa c¡c spin h÷îng song song vîi nhau d¨n �¸n vi»c h¼nh th nh pha
s¡t tø vîi �ë tø c£m tü ph¡t kh¡c 0. Thæng th÷íng ph¡ vï �èi xùng
tü ph¡t x£y ra ð nhi»t �ë T < TC vîi TC l  nhi»t �ë chuyºn pha. T¤i
T > TC h» khæng bà ph¡ vï �èi xùng.

�º nghi¶n cùu chuyºn pha ng÷íi ta th÷íng x²t mët �¤i l÷ñng gåi l 
tham sè trªt tü (order parameter). Tham sè trªt tü cõa h» thay �êi khi
x£y ra chuyºn pha. C¡c tham sè trªt tü câ thº kh¡c nhau cho c¡c h»
kh¡c nhau. �èi vîi h» s­t tø, tham sè trªt tü th÷íng dòng l  �ë tø hâa
M . M > 0 khi T < TC v  M = 0 khi T ≥ TC .

2.2.4 C¡c lo¤i chuyºn pha

Chuyºn pha lo¤i 1 th÷íng l  chuyºn pha c§u tróc, trong �â xu§t hi»n
sü thu v  täa nhi»t trong qu¡ tr¼nh chuyºn pha, gåi l  nhi»t chuyºn pha.
Trong chuyºn pha lo¤i 1, thº t½ch ri¶ng, entropy, mªt �ë khèi l÷ñng h»
v  n«ng l÷ñng h» bi¸n �êi nh£y våt. Nhúng chuyºn pha lo¤i 1 th÷íng
g°p l  sü nâng ch£y, �æng �°c; sü hâa hìi, ng÷ng tö; sü th«ng hoa, . . .

Chuyºn pha lo¤i 2 th÷íng l  chuyºn pha tinh thº, trong �â khæng
xu§t hi»n nhi»t chuyºn pha, h» khæng trao �êi nhi»t vîi b¶n ngo i. C¡c
�¤i l÷ñng nh÷ thº t½ch ri¶ng, entropy, mªt �ë khèi l÷ñng h» khæng thay
�êi �ët ngët m  bi¸n �êi li¶n töc. Mët sè t½nh ch§t kh¡c nh÷ nhi»t

dung ri¶ng, h» sè nð �¯ng ¡p α =
1

V

(
δV

δT

)
p

; h» sè n²n �¯ng nhi»t

χT = − 1

V

(
δV

δP

)
T

bi¸n �êi �ët ngët. Nhúng chuyºn pha lo¤i 2 hay g°p

l  chuyºn pha kim lo¤i sang si¶u d¨n ð nhi»t �ë th§p, chuyºn pha s­t
tø v· thuªn tû ð nhi»t �ë cao, . . .

2.3 Ph÷ìng ph¡p mæ phäng Monte Carlo

Ph÷ìng ph¡p Monte Carlo l  ph÷ìng ph¡p ng¨u nhi¶n �º l§y m¨u
(sampling) trong mët tªp hñp thèng k¶ [24]. Thuªt ngú �Monte Carlo�
(t¶n mët sáng b i ð Monaco) �÷ñc sû döng l¦n �¦u bði Metropolis (Los
Alamos, 1947). Tr÷îc �â, ph÷ìng ph¡p ng¨u nhi¶n �¢ �÷ñc sû döng �º
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t½nh sè Pi (1901), ho°c t½nh t½ch ph¥n, b¬ng c¡ch l§y m¨u theo ph¥n
bè �·u. Ph÷ìng ph¡p n y sû döng thuªt to¡n Metropolis (1953), cho
ph²p l§y m¨u theo mët ph¥n bè b§t ký cho tr÷îc.

2.3.1 T½nh t½ch ph¥n trong vªt lþ thèng k¶

Mët nhi»m vö cõa vªt lþ thèng k¶ trong vªt lþ nguy¶n tû l  t½nh
to¡n tø mæ h¼nh Hamiltonian H c¡c t½nh ch§t trung b¼nh mong muèn,
v½ dö: n«ng l÷ñng trung b¼nh E ho°c �ë tø hâa trung b¼nh M ùng vîi
méi bªc tü do:

E =
〈 H〉T
N

(2.16)

v 

M =

〈∑
i

~Si

〉
T

N
. (2.17)

Gi¡ trà trung b¼nh cõa c¡c �¤i l÷ñng quan s¡t �÷ñc A(x) �÷ñc �ành
ngh¾a trong c¡c tªp hñp ch½nh t­c d÷îi d¤ng:

〈A (~x)〉T =
1

Z

∫
d~x. exp

[
−H (~x)

kBT

]
A (~x) (2.18)

Z =

∫
d~x. exp

[
−H (~x)

kBT

]
(2.19)

trong �â Z l  têng thèng k¶ cõa h»,
∑
i

~Si, . . . v  vector ~x trong khæng

gian pha t÷ñng tr÷ng cho tªp hñp c¡c bi¸n sè mæ t£ c¡c bªc tü do, v½
dö ~x = (S1, S2, ..., SN) ð (2.1), v  ~x =

(
~S1, ~S2, ..., ~SN

)
ð (2.4).

Chóng ta câ thº gåi �¥y l  mët v§n �· trong vªt lþ thèng k¶ bði v¼
h» sè chu©n hâa Boltzmann câ d¤ng:

p (~x) =
1

Z
exp

[
−H (~x)

kBT

]
(2.20)

�âng vai trá l  mªt �ë x¡c su§t mæ t£ trång sè thèng k¶ m  c§u h¼nh ~x
x£y ra ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng nhi»t. B¥y gií m°c dò (2.20) cho ta mët
mæ t£ ch½nh x¡c v· mªt �ë x¡c su§t p (~x), chóng ta v¨n cán g°p chót
r­c rèi: trong tr÷íng hñp t½ch ph¥n trong khæng gian câ sè chi·u lîn,
c¡c ph÷ìng ph¡p t½ch ph¥n sè thæng th÷íng nh÷ tê hñp h¼nh thang,
ph÷ìng ph¡p Simpson,... hëi tö r§t chªm. Do vªy ta công m§t r§t nhi·u
t i nguy¶n thüc hi»n c¡c t½ch hñp trong khæng gian nhi·u chi·u b¬ng
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c¡c ph²p t½nh (2.16), (2.17), (2.18) v  (2.19) trong c¡c tr÷íng hñp têng
qu¡t.

2.3.2 Ph÷ìng ph¡p l§y m¨u �ìn gi£n

Ph÷ìng ph¡p Monte Carlo trong cì håc thèng k¶ b­t �¦u tø þ t÷ðng
l m x§p x¿ ph÷ìng tr¼nh (2.18), trong �â câ 1 t½ch ph¥n tr¶n to n mi·n
{~x} vîi h m ph¥n bè p (~x), th nh têng c¡c �iºm tr¶n m°t ph¯ng pha
{~x1, ~x2, ..., ~xM} �÷ñc gåi l  ph÷ìng ph¡p l§y m¨u �ìn gi£n. �¸n �¥y, ta
ti¸n h nh l§y giîi h¤n khi M →∞ th¼ têng n y �÷ñc �÷a v· d¤ng:

A (~x) =

M∑
l=1

exp
[
−H(~xl)
kBT

]
A (~xl)

M∑
l=1

exp
[
−H(~xl)
kBT

] (2.21)

Vi»c l m n y gièng nh÷ vi»c t½nh sè c¡c t½ch ph¥n b¬ng vi»c thay
b¬ng c¡c têng (vîi c¡c bªc tü do gi¡n �o¤n, ch¯ng h¤n nh÷ trong b i
to¡n cho mæ h¼nh Ising, t½ch ph¥n

∫
d~x ð (2.18) v  (2.19) �÷ñc biºu di¹n

th nh têng gi¡n �o¤n trong t§t c£ 2N tr¤ng th¡i ~x = (S1, S2, ..., SN),
tuy nhi¶n ð biºu thùc (2.19) ta mong muèn l m vi»c vîi mët tªp hñp
con cõa chóng, hay l  sè tr¤ng th¡i c¦n x²t M � 2N). Nh÷ng khæng
gièng c¡ch gi£i thæng th÷íng �º gi£i t½ch ph¥n mët chi·u

∫
f (x) dx,

trong �â f (x) l  h m cõa 1 bi¸n x, m°c dò vector ~x l  �¤i l÷ñng nhi·u
chi·u, chóng ta công khæng khâ kh«n �º chån ng¨u nhi¶n �iºm ~xl tr¶n
l÷îi thæng th÷íng.

V½ dö trong mæ h¼nh XY nh÷ �¢ �ành ngh¾a ð (2.4), sû döng �i·u
ki»n (Sxi )2 + (Syi )

2
= 1 t¤i c¡c gi¡ trà i, ta câ thº �°t

Sxi = cosϕi

v 
Syi = sinϕi

sau �â sû döng gâc ϕ nh÷ l  mët bi¸n ng¨u nhi¶n.
Vi»c sû döng c¡c gi¡ trà ng¨u nhi¶n xi, sû döng c¡c sè gi£ ng¨u nhi¶n

�÷ñc xu§t ra bði c¡c ph¦n m·m sinh sè ng¨u nhi¶n �÷ñc x¥y düng bði
m¡y t½nh. Chóng sû döng c¡c sè ng¨u nhi¶n �º gåi t¶n c¡c tr¤ng th¡i.
Ph÷ìng ph¡p n y l  mët bi¸n thº cõa ph÷ìng ph¡p Monte Carlo, cö
thº l  ph÷ìng ph¡p l§y m¨u �ìn gi£n Monte Carlo.

Vîi ph÷ìng ph¡p n y ta câ thº l m vi»c �÷ñc vîi t§t c£ c¡c c§u h¼nh
trong mæ h¼nh �ang x²t
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2.3.3 Ph÷ìng ph¡p l§y m¨u quan trång

L§y m¨u �ìn gi£n câ ÷u th¸ l  câ thº thu �÷ñc thæng tin v· to n
mi·n gi¡ trà cho tr÷îc cõa mët tªp hñp thèng k¶, ngo i ra trong c¡ch
l§y m¨u n y th¼ c¡c gi¡ trà thu �÷ñc �ëc lªp thèng k¶ vîi nhau, do �â
câ thº ¡p döng �÷ñc ph²p ph¥n t½ch sai sè ti¶u chu©n �º �¡nh gi¡ sai
sè.

Tuy vªy, ph²p l§y m¨u �ìn gi£n câ mët sè h¤n ch¸, v½ dö nh÷ trong
ph²p l§y trung b¼nh y¸u, khi x²t giîi h¤n nhi»t �ëng (sè m¨u c¦n l§y)
N l¶n væ h¤n th¼ c¡c dao �ëng s³ tri»t ti¶u nhau, v  c¡c sai sè cõa �¤i
l÷ñng l§y trung b¼nh công m§t. Ngo i ra ph²p l§y m¨u �ìn gi£n cán
khâ thº hi»n �÷ñc sü tªp trung cõa c¡c gi¡ trà câ �âng gâp �¡ng kº
trong c¡c t½ch ph¥n.

Ph÷ìng ph¡p l§y m¨u quan trång l  c¡ch l§y m¨u theo mët ph¥n bè
�÷ñc tªp trung v  mi·n câ �âng gâp �¡ng kº trong t½ch ph¥n.

V§n �· l  l m sao �º l§y m¨u theo mët ph¥n bè kh¡c vîi ph¥n bè
�·u? Metropolis v  c¡c cëng sü �¢ ph¡t triºn mët þ t÷ðng �º chån tr¤ng
th¡i {~xl} khæng phö thuëc v o c¡c tr¤ng th¡i kh¡c, nh÷ng �º x¥y düng
mët chuéi Markov trong �â méi tr¤ng th¡i ~xl+1 �÷ñc x¥y düng düa tr¶n
tr¤ng th¡i tr÷îc �â ~xl b¬ng mët x¡c su§t chuyºn díi W (~xl → ~xl+1). Hå
ch¿ ra r¬ng câ mët c¡ch th½ch hñp �º chån x¡c su§t chuyºn díi W nh÷
mët giîi h¤n thíi gian M → ∞ �º h m mªt �ë P (~xl) cõa tr¤ng th¡i
sinh ra bði qu¡ tr¼nh Markov câ thº �÷a v· ph¥n bè c¥n b¬ng:

Peq (~xl) =
1

Z
exp

[
−H (~xl)

kBT

]
(2.22)

Khi �â c¡c x¡c su§t chuyºn díi l  �¤i l÷ñng ch¿ phö thuëc v o hi»u
n«ng l÷ñng giúa c¡c tr¤ng th¡i.

2.3.4 Chuéi Markov

Chuéi Markov l  mët kh¡i ni»m to¡n håc, mæ t£ mët qu¡ tr¼nh ng¨u
nhi¶n ríi r¤c vîi t½nh ch§t Markov. Trong mët qu¡ tr¼nh nh÷ vªy, x¡c
su§t lüa chån mët tr¤ng th¡i ch¿ phö thuëc v o tr¤ng th¡i ngay tr÷îc
nâ, m  khæng phö thuëc v o c¡c tr¤ng th¡i tr÷îc �¥y. Nh÷ vªy chuéi
Markov l  qu¡ tr¼nh ng¨u nhi¶n khæng câ tr½ nhî (stochastic process
with no memory) .

Ph÷ìng ph¡p Monte Carlo cho ta mët chuéi c¡c tr¤ng th¡i vi mæ
ng¨u nhi¶n:

Γ1,Γ2,Γ3, ....Γn−1,Γn, ....

22



Ph÷ìng ph¡p Monte Carlo sû döng chuéi Markov, trong �â c¡c tr¤ng
th¡i ng¨u nhi¶n �÷ñc chån l  c¡c tr¤ng th¡i câ t½nh Markov. Khi sû döng
thuªt to¡n Metropolis �º l§y m¨u v  t¤o ra c¡c tr¤ng th¡i cõa mët h»
vªt lþ th¼ ph÷ìng ph¡p n y �÷ñc gåi l  mæ phäng Monte Carlo.

2.3.5 �i·u ki»n c¥n b¬ng chi ti¸t

Trong �ëng lüc håc Monte Carlo, chuéi Markov trong mæ phäng
Monte Carlo mæ t£ c¡c tr¤ng th¡i li¶n ti¸p theo thíi gian, c¡c tr¤ng
th¡i n y li¶n h» vîi nhau theo ph÷ìng tr¼nh chõ:

dPeq (~xl)

dt
=
∑
~xl→~xl′

[Peq (~xl′)W (~xl′ → ~xl)− Peq (~xl)W (~xl → ~xl′)] (2.23)

Khi thíi gian t ti¸n ra væ còng, �º h» tçn t¤i ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng
th¼ h m ph¥n bè cõa h¤t ph£i �¤t tr¤ng th¡i ên �ành, khi �â, �¤o h m
cõa h m ph¥n bè theo thíi gian b¬ng 0. �i·u n y x£y ra khi câ �i·u
ki»n c¥n b¬ng chi ti¸t:

Peq (~xl)W (~xl → ~xl′) = Peq (~xl′)W (~xl′ → ~xl) (2.24)

Ph÷ìng tr¼nh (2.23) cho ta bi¸t �÷ñc t¿ sè giúa x¡c su§t chuyºn tr¤ng
th¡i tø ~xl → ~xl′ v  chuyºn ng÷ñc l¤i ~xl′ → ~xl ch¿ phö thuëc duy nh§t
v o sü ch¶nh l»ch n«ng l÷ñng δH = H (~xl′)−H (~xl).

W (~xl → ~xl′)

W (~xl′ → ~xl)
= exp

(
− δH
kBT

)
(2.25)

Tø vi»c sû döng ph÷ìng tr¼nh chõ Monte Carlo, th¼ ta câ thº t½nh
�÷ñc x¡c su§t chuyºn tr¤ng th¡i câ d¤ng:

W (~xl → ~xl′) =

{
1
τS

exp
(
− δH
kBT

)
n¸u δH > 0,

1
τS

trong c¡c tr÷íng hñp kh¡c.
(2.26)

trong �â τS l  mët h» sè tòy þ, câ thº �÷ñc chån l m �ìn và (Sau n y,
trong �ëng lüc håc Monte Carlo, h» sè n y �÷ñc chån l m �ìn và cõa
"thíi gian Monte Carlo" v  W l  "x¡c su§t chuyºn tr¤ng th¡i trong 1
�ìn và thíi gian"). Tø �¥y ta câ thº t¼m �÷ñc tr¼nh tü c¡c tr¤ng th¡i
~xl → ~xl′ → ~xl′′... �÷ñc quy¸t �ành vîi sü trñ gióp cõa h m ph¥n bè
x¡c su§t P (~xl) v  h m ph¥n bè x¡c su§t c¥n b¬ng Peq(~xl). Mët v½ dö
chóng ta hay g°p l  mët h» nhi·u chuéi Markov song song nhau, v 
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trong �â câ Nr h» ð tr¤ng th¡i r, Ns h» ð tr¤ng th¡i s, ... v  gi£ sû
H(~xr) < H(~xs). Sû döng c¡c sè ng¨u nhi¶n, ta câ thº thi¸t k¸ �÷ñc
sü dàch chuyºn tr¤ng th¡i ~xr → ~xs, v  n¸u chóng ta bä qua sü ch¶nh
l»ch n«ng l÷ñng δH = 0, th¼ x¡c su§t chuyºn tr¤ng th¡i trong c¡c dàch
chuyºn n y câ t½nh �èi xùng WδH=0 (~xl → ~xl′) = WδH=0 (~xl′ → ~xl). Khi
�â têng sè dàch chuyºn tø tr¤ng th¡i ~xr �¸n ~xs trong b÷îc n y cõa chuéi
Markov l :

Nr→s = NrW (~xr → ~xs)

= NrWH=0 (~xr → ~xs) exp

[
−H (~xs)−H (~xr)

kBT

]
(2.27)

Trong khi �â sè dàch chuyºn ng÷ñc l¤i l :

Ns→r = NsW (~xs → ~xr) = NsWH=0 (~xr → ~xs) (2.28)

Vªy sè dàch chuyºn thüc t¸ ∆N s→r �÷ñc t½nh b¬ng:

∆N s→r = Nr→s −Ns→r

= NrWH=0 (~xr → ~xs)

(
exp [H (~xs) /kBT ]

exp [H (~xr) /kBT ]
− Ns

Nr

)
(2.29)

2.3.6 Thuªt to¡n Metropolis: thuªt to¡n lªt �ìn spin

Thªt to¡n Metropolis �÷ñc sû döng �º t½nh to¡n c¡c gi¡ trà trung
b¼nh câ chó þ �¸n sü �âng gâp cõa c¡c sè h¤ng. Þ t÷ðng ch½nh cõa
thuªt to¡n Metropolis l  sû döng c¡c th nh ph¦n l  c¡c c§u h¼nh �÷ñc
x¥y düng tø chuéi Markov li¶n töc cõa c¡c tr¤ng th¡i sao cho x¡c su§t
chuyºn tr¤ng th¡i khi c§u h¼nh c¥n b¬ng �÷ñc vi¸t d÷îi d¤ng:

W (~xl → ~xl′) = min

(
1, exp

(
− δH
kBT

))
(2.30)

trong �â tr¤ng th¡i x~l x£y ra vîi x¡c su§t �÷ñc t½nh bði cæng thùc
(2.22).

Nh÷ vªy ta nhªn th§y r¬ng x¡c su§t chuyºn tr¤ng th¡i n y sang
tr¤ng th¡i kia s³ phö thuëc v o ch¶nh l»ch n«ng l÷ñng cõa hai tr¤ng
th¡i. Hay nâi mët c¡ch �ìn gi£n hìn, �i·u �â cho bi¸t r¬ng n¸u n«ng
l÷ñng ð c§u h¼nh sau nhä hìn ð c§u h¼nh �¦u, th¼ x¡c su§t chuyºn tr¤ng
th¡i l  100%, nh÷ng n¸u c§u h¼nh sau câ n«ng l÷ñng lîn hìn c§u h¼nh
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�¦u th¼ x¡c su§t chuyºn tr¤ng th¡i ch¿ l W (~xl → ~xl′) = exp

(
− δH
kBT

)
.

Tø �â, Metropolis v  c¡c cëng sü [25] �¢ �· xu§t ra mët ph÷ìng ph¡p
�º l§y m¨u, �÷ñc gåi l  thuªt to¡n Metropolis, thuªt to¡n n y �÷ñc mæ
t£ gçm c¡c b÷îc nh÷ sau:

1. Chån ng¨u nhi¶n 1 spin tr¶n l÷îi.
2. Lªt spin �â. (�¥y l  mët sü dàch chuyºn tø tr¤ng th¡i l �¸n tr¤ng

th¡i l').
3. T¤o ra mët sè ng¨u nhi¶n r vîi ph¥n bè �·u trong kho£ng [0, 1],

rçi x²t c¡c tr÷íng hñp: n¸u r ≤ W (~xl → ~xl′), c§u h¼nh �÷ñc ch§p nhªn,
khi �â c§u h¼nh ~xl′ l  c§u h¼nh ti¸p theo xu§t hi»n ð chuéi Markov; n¸u
r > W (~xl → ~xl′), c§u h¼nh bà phõ nhªn, khi �â h» v¨n duy tr¼ c§u h¼nh
~xl, c§u h¼nh ti¸p theo xu§t hi»n ð chuéi Markov gièng c§u h¼nh cô.

Vi»c l m tu¦n tü 3 b÷îc n y �÷ñc gåi l  mët b÷îc Monte Carlo, �i·u
n y ngh¾a l  ta ch¿ quan t¥m �¸n 1 spin. Sau khi xem x²t qua N spin
tr¶n to n m¤ng ta câ mët l¦n qu²t Monte Carlo (Monte Carlo sweep -
MCS). T¤i tr¤ng th¡i cuèi còng cõa mët MCS, tr¤ng th¡i cõa c¡c spin
s³ �÷ñc ghi l¤i, tø �â ta câ thº t½nh �÷ñc c¡c �¤i l÷ñng vªt lþ thèng k¶
�º t¼m c¡ch mæ t£ �÷ñc c¡c t½nh ch§t vªt lþ cõa h».
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Ch÷ìng 3

Nghi¶n cùu chuyºn pha nematic
trong tinh thº läng

3.1 Mæ h¼nh lþ thuy¸t

Trong ph¦n n y ta xem x²t h» tinh thº läng t÷ìng t¡c theo mæ
h¼nh Potts linh �ëng 6 tr¤ng th¡i tr¶n m¤ng tinh thº lªp ph÷ìng.
Trong �â méi ph¥n tû �÷ñc �°c tr÷ng b¬ng vector momen spin ~s,
c¡c ph¥n tû khæng l§p �¦y ho n to n mët m¤ng tinh thº k½ch th÷îc
NL = N1 × N2 × N3, h» sè l§p �¦y �÷ñc gåi l  nçng �ë, �÷ñc �ành
ngh¾a b¬ng t¿ sè giúa sè ph¥n tû tinh thº läng v  sè nót m¤ng tinh thº(
c =

NS

NL
=

NS

N1 ×N2 ×N3

)
.

Trong mæ h¼nh n y ta x²t t÷ìng t¡c ch½nh trong h» l  têng hñp cõa
t÷ìng t¡c trao �êi v  t÷ìng t¡c Lennard � Jones, trong �â t¤i c¡c nót
m¤ng khæng câ ph¥n tû th¼ c¡c sè h¤ng li¶n quan �¸n t÷ìng t¡c giúa
ph¥n tû §y vîi c¡c ph¥n tû kh¡c b¬ng 0. Lóc n y Hamiltonian cõa h»
�÷ñc vi¸t d÷îi d¤ng:

H = HP +HL−J (3.1)

Trong �â Hamiltonian cõa t÷ìng t¡c trao �êi câ d¤ng:

HP = −J0

∑
〈i,j〉

δσi,σj − J1

∑
〈〈i,j〉〉

δσi,σj − Az

∑
i

Szσi (3.2)

trong �â σi v  σj l  c¡c c§u h¼nh spin cõa c¡c nguy¶n tû thù i v  j, sè
h¤ng thù nh§t th¼ têng �÷ñc l§y tr¶n c¡c nguy¶n tû l¥n cªn g¦n nh§t,
sè h¤ng thù 2 �÷ñc l§y têng tr¶n c¡c nguy¶n tû l¥n cªn cõa l¥n cªn
g¦n nh§t. δ l  delta Kronecker, cán J0 v  J1 l  t÷ìng t¡c trao �êi giúa
c¡c nguy¶n tû v  �÷ñc chån sao cho t÷ìng t¡c giúa c¡c nguy¶n tû l¥n
cªn g¦n nh§t l  ph£n s­t tø (J0 < 0) v  s­t tø �èi vîi c¡c nguy¶n tû
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k¸ l¥n cªn g¦n nh§t (J1 > 0). Sè h¤ng cuèi còng �÷ñc l§y tr¶n t§t c£
c¡c nguy¶n tû, nâ biºu thà sü dà h÷îng cõa ph¥n tû dåc theo tröc z. Ð
méi tr¤ng th¡i σi �÷ñc li¶n k¸t vîi vector chu©n hâa 3 chi·u ~Sσi, trong
�â Szσi l  th nh ph¦n theo ph÷ìng z cõa tr¤ng th¡i σi.

Th nh ph¦n cán l¤i l  Hamiltonian ùng vîi th¸ n«ng Lennard �
Jones:

HL−J = U0

∑
i,j

[(
r0

ri,j

)12

− 2

(
r0

ri,j

)6
]

(3.3)

Trong �â ð �¥y r0 = a l  h¬ng sè m¤ng tinh thº, ri,j l  kho£ng c¡ch
giúa hai ph¥n tû i v  j.

Trong h» n y, do sè ph¥n tû khæng b¬ng sè nót m¤ng, mët ph¥n tû
câ thº di chuyºn tø 1 nót m¤ng �¸n mët nót m¤ng cán trèng d÷îi hi»u
ùng t÷ìng t¡c trao �êi vîi c¡c ph¥n tû l¥n cªn g¦n nh§t ð nhi»t �ë T .

Ð �â nçng �ë ph¥n tû c =
NS

NL
ph£i nhä hìn 1 �º trong h» xu§t hi»n

sü thay �êi và tr½ n y. Ngo i ra chóng ta sû döng �i·u ki»n bi¶n tu¦n
ho n �º duy tr¼ sè l÷ñng ph¥n tû v  t¤o ra th¸ tu¦n ho n theo ph÷ìng
x v  y.

Trong qu¡ tr¼nh mæ phäng, chóng ta t¤o ra và tr½ v  h÷îng cõa c¡c
nguy¶n tû mët c¡ch ng¨u nhi¶n trong m¤ng, sau �â chóng ta thay �êi và
tr½ v  h÷îng méi ph¥n tû trong còng thíi gian b¬ng vi»c sû döng thuªt
to¡n Metropolis, ¡p döng cho tr¤ng th¡i cô v  mîi cõa méi nguy¶n tû.
Và tr½ m  mët ph¥n tû s³ di chuyºn �¸n l  mët nót trèng g¦n nâ trong
m¤ng lªp ph÷ìng vîi mët x¡c su§t �÷ñc t½nh to¡n tr÷îc. Và tr½ cõa méi
ph¥n tû �÷ñc quy¸t �ành ch¿ bði t÷ìng t¡c vîi c¡c ph¥n tû l¥n cªn t¤i
nhi»t �ë cho tr÷îc T . Chóng ta b­t �¦u tø mët c§u h¼nh ng¨u nhi¶n,
�÷ñc gåi l  pha m§t trªt tü, sau �â ta l m l¤nh chªm h» vîi mët vi
ph¥n cõa nhi»t �ë T .

Trong mæ phäng, chóng ta sû döng mët l÷ñng lîn sè ph²p t½nh Monte
Carlo �èi vîi méi ph¥n tû cõa h» tr÷îc khi t½nh trung b¼nh c¡c �¤i l÷ñng
vªt lþ. Ta t½nh n«ng l÷ñng têng qu¡t, nhi»t dung ri¶ng, c¡c tham sè trªt
tü v  sü bi¸n thi¶n cõa chóng (�¤i l÷ñng, sü th«ng gi¡ng cõa nâ), c¡c
trung b¼nh nhi»t �ëng v  h» sè khu¸ch t¡n cõa chóng.

3.2 C¡c �¤i l÷ñng quan trång: n«ng l÷ñng, nhi»t
dung, �ë tø hâa v  �ë c£m tø

�¤i l÷ñng th÷íng �÷ñc quan t¥m �º xem x²t qu¡ tr¼nh chuyºn pha
cõa h» l  n«ng l÷ñng tü do. N«ng l÷ñng n y bao gçm t§t c£ c¡c n«ng
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l÷ñng t÷ìng t¡c cõa c¡c th nh ph¦n trong h». Tòy thuëc v o c¡c t÷ìng
t¡c v  sè ph¥n tû trong h» m  ta xem x²t �÷ñc n«ng l÷ñng tü do trong
h». Trong qu¡ tr¼nh chuyºn pha, l÷ñng n«ng l÷ñng ch¶nh l»ch giúa n«ng
l÷ñng tü do cõa 1 �ìn và khèi l÷ñng vªt ch§t giúa hai pha l  nhi»t chuyºn
pha cõa h».

Nhi»t dung ri¶ng �¯ng t½ch l  �¤i l÷ñng �°c tr÷ng cho ph£n ùng cõa
vªt thº khi chàu t¡c �ëng cõa nguçn nhi»t ngo i trong �i·u ki»n thº
t½ch khæng �êi. �¤i l÷ñng n y �÷ñc �ành ngh¾a b¬ng:

CV =

(
∂E

∂T

)
V

(3.4)

Trong vªt lþ cê �iºn, tø tr÷íng H cõa dáng �i»n I ch¤y trong váng

d¥y b¡n k½nh r l  H =
I

2πr
(�ành luªt Biot � Savart). C£m ùng tø

~B l  �¤i l÷ñng x¡c �ành tø tr÷íng do c£m ùng �i»n tø theo �ành luªt

Faraday ∇ ∧ ~E = −∂
~B

∂t
. Trong ch¥n khæng mèi li¶n h» giúa tø tr÷íng

v  c£m ùng tø l  ~B = µ0
~H, trong �â µ0 = 4π.10−7

(
T.A−1.m

)
�÷ñc gåi

l  �ë tø th©m cõa ch¥n khæng.
Trong vªt li»u tø, ng÷íi ta �÷a v o �ë nhi¹m tø hay �ë tø hâa, ho°c

tø �ë �÷ñc �ành ngh¾a nh÷ mªt �ë moment tø vªt li»u. �ìn và cõa M
công l  Tesla. Khi �â c£m ùng tø câ d¤ng:

~B = µ0
~H + ~M (3.5)

Mèi li¶n h» giúa �ë tø hâa v  tø tr÷íng câ thº �÷ñc biºu di¹n d÷îi
d¤ng:

~M = χµ0
~H (3.6)

�¤i l÷ñng χ �÷ñc gåi l  �ë c£m tø hay h» sè tø hâa. �ìn và cõa χ l 
Henri/met (H/m). �ë c£m tø �°c tr÷ng cho ph£n ùng cõa vªt li»u khi
câ tø tr÷íng ngo i. V· m°t lþ thuy¸t, câ thº t½nh �ë c£m tø b¬ng c¡ch
l§y �¤o h m bªc 2 cõa n«ng l÷ñng tü do F theo tø tr÷íng ngo i H:

χ = −∂
2F

∂H2
(3.7)

Düa v o �ë c£m tø ng÷íi ta ph¥n lo¤i c¡c vªt li»u tø. C¡c vªt li»u
câ thº l  s­t tø, ph£n s­t tø, ferrit tø, thuªn tø ho°c nghàch tø.

Trong mæ phäng n y, t§t c£ t÷ìng t¡c trong h» l  t÷ìng t¡c trao
�êi v  t÷ìng t¡c Lennard - Jones, n¶n Hamilton cõa h» �÷ñc vi¸t d÷îi
d¤ng: H = HP +HL−J .

28



Trong vªt lþ thèng k¶, b¬ng c¡ch sû döng c¡c k¸t qu£ mæ phäng, l 
c¡c �¤i l÷ñng ríi r¤c, ta thu �÷ñc n«ng l÷ñng cõa h»:

E = −J0

∑
〈i,j〉

δσi,σj − J1

∑
〈〈i,j〉〉

δσi,σj

− Az

∑
i

Szσi + U0

∑
i,j

[(
r0

ri,j

)12

− 2

(
r0

ri,j

)6
]

(3.8)

Trong �â biºu thùc chi ti¸t cõa c¡c Hamiltonian n y �÷ñc l§y nh÷ ð
ph¦n tr¶n.

Nhi»t dung ri¶ng �÷ñc �ành ngh¾a [27]:

CV =

〈
E2
〉
− 〈E〉2

kBT 2
(3.9)

�ë tø hâa M �èi vîi to n m¤ng �÷ñc �ành ngh¾a:

M =
1

q − 1

[
q

N
max
j∈[1,q]

(
N∑
i=1

δσj ,σi

)
− 1

]
(3.10)

Trong �â N l  têng sè ph¥n tû, trong �â têng �÷ñc l§y tr¶n t§t c£
to n m¤ng. Ta câ thº d¹ th§y khi t§t c£ c¡c ph¥n tû câ mët ph÷ìng
th¼ M = 1, trong �â trong mët h» m§t trªt tü ho n to n, trong �â câ
6 h÷îng s­p x¸p câ sè l÷ñng t÷ìng �÷ìng nhau, �i·u n y l m cho têng
s³ câ gi¡ trà l  N/q, �i·u �â l m cho M = 0.

�ë c£m tø �÷ñc t½nh to¡n b¬ng vi»c sû döng c¡c gi¡ trà �ë tø hâa
[28] v  t½nh �÷ñc theo h» thùc:

χ =

〈
M 2
〉
− 〈M〉2

kBT
. (3.11)

3.3 Thuªt to¡n Metropolis cho mæ h¼nh Potts linh
�ëng

Chóng ta s³ sû döng ph÷ìng ph¡p mæ phäng Monte Carlo �º t½nh �ë
tø hâa t¤i nhi»t �ë T , sau �â t½nh c¡c gi¡ trà trung b¼nh

〈
M 2
〉
v  〈M〉.

K¸t thóc qu¡ tr¼nh mæ phäng, ta sû döng cæng thùc (3.11) �º t½nh χ.
Trong ph²p mæ phäng n y, ta sû döng c¡c t½nh to¡n cho 40 �iºm nhi»t
�ë tø 1 �¸n 3 trong c¡c qu¡ tr¼nh �un nâng chªm v  l m l¤nh chªm.
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Tø vi»c quan s¡t c¡c �¿nh cõa �ç thà χ theo T �º x¡c �ành nhi»t �ë
chuyºn pha.

Thuªt to¡n Metropolis cho mæ h¼nh Potts linh �ëng �÷ñc mæ t£ nh÷
sau:

• Chóng ta lüa chån mët spin ng¨u nhi¶n Si cõa c§u h¼nh Ck b§t k¼.

• Ta x¡c �ành sè l÷ñng ché trèng Nf xung quanh và tr½ �â.

N¸u Nf = 0 spin �â khæng di chuyºn.

N¸u Nf 6= 0 spin �â câ thº nh£y sang và tr½ ng¨u nhi¶n �ang
trèng v  t¤o ra c§u h¼nh t¤m thíi Cm.

• T½nh ch¶nh l»ch n«ng l÷ñng ∆E = E(Cm)− E(Ck).

N¸u ∆E ≤ 0 c§u h¼nh thû �÷ñc ch§p nhªn, c§u h¼nh mîi �÷ñc
cªp nhªt: Ck+1 = Cm.

N¸u ∆E ≤ 0 t¤o sè ng¨u nhi¶n r n¬m trong kho£ng [0, 1].

N¸u r ≤ ekBT∆E, ch§p nhªn c§u h¼nh thû, ta cªp nhªt c§u
h¼nh Ck+1 = Cm.

N¸u r > ekBT∆E, c§u h¼nh thû khæng �÷ñc ch§p nhªn, ta s³
t¤o c§u h¼nh ng¨u nhi¶n mîi v  l°p l¤i vi»c t½nh n«ng l÷ñng.

�¸n �¥y, sû döng ph¦n m·m Fortran �º mæ phäng �÷íng biºu di¹n
n«ng l÷ñng, nhi»t dung ri¶ng, �ë tø hâa v  �ë c£m tø cõa h» theo thíi
gian theo c¡c b÷îc nh÷ sau:

1. Khði �ëng ph¦n m·m Fortran.

2. Mð 1 file �º thüc hi»n c¡c l»nh:

(a) Nhªp c¡c dú li»u �¦u v o: kho£ng nhi»t �ë (Tmin = 1.0;
Tmax = 3.0), sè �iºm chia nhi»t �ë (40), k½ch th÷îc h» (N1 =

N2 =
N3

c
= N), nçng �ë h¤t (c = 50%), c¡c �°c tr÷ng cõa

Hamiltonian trao �êi (J0 = −0, 5; J1 = 1; Az = 0, 1), Hamilto-
nian t÷ìng t¡c Lennard - Jones (U0 = 1; r0 = a = 1), sè b÷îc
Monte Carlo (MCS = 2.106).

(b) T¤o ra tr¤ng th¡i bao gçm c¡c nót m¤ng câ ph¥n tû.

(c) Chån mët spin ng¨u nhi¶n, sau �â t½nh sè l÷ñng và tr½ trèng
Nf . N¸u Nf = 0 th¼ spin �â khæng dàch chuyºn, n¸u Nf 6= 0
th¼ spin �â nh£y sang và tr½ ng¨u nhi¶n �ang trèng v  thay �êi
tr¤ng th¡i.

30



(d) T½nh n«ng l÷ñng cõa h» t¤i c§u h¼nh �ang x²t v  c§u h¼nh
ng¨u nhi¶n m  spin câ thº dàch chuyºn �¸n, tø �â t½nh �÷ñc
ch¶nh l»ch n«ng l÷ñng ∆E.

(e) Chån 1 sè ng¨u nhi¶n giúa 0 v  1, n¸u sè �÷ñc chån nhä hìn
x¡c su§t chuyºn díi qua t½nh to¡n th¼ chóng ta ch§p nhªn c§u
h¼nh �â, sau �â thay th¸ c§u h¼nh �â v o c§u h¼nh dòng �º
xem x²t trong l¦n qu²t ti¸p theo, cán l¤i ta ti¸p töc tr¤ng th¡i
cõa spin thay �êi mët c¡ch ng¨u nhi¶n, tø �â t½nh l¤i n«ng
l÷ñng v  thüc hi»n l¤i vi»c so s¡nh.

(f) Do c¡c li¶n k¸t cõa c¡c ph¥n tû ð r¼a m¤ng khæng thº bà treo
lì lûng v  sè c¡c ph¥n tû �÷ñc b£o to n, n¶n ta lüa chån �i·u
ki»n bi¶n tu¦n ho n �º t½nh to¡n c¡c t÷ìng t¡c trong h».

(g) Thüc hi»n mët sè l÷ñng �õ nhi·u b÷îc Monte Carlo v  l§y
trung b¼nh t¤i c¡c gi¡ trà x¡c �ành cõa nhi»t �ë, tø �â t½nh
cho c¡c nhi»t �ë kh¡c nhau �º x¥y düng �÷ñc c¡c gi¡ trà cõa
c¡c �¤i l÷ñng theo n«ng l÷ñng, nhi»t dung ri¶ng, �ë tø hâa, �ë
c£m tø theo nhi»t �ë.

3.4 K¸t qu£ mæ phäng

3.4.1 C¡c �¤i l÷ñng vªt lþ thèng k¶ �èi vîi chuyºn pha c§u
tróc vªt li»u tinh thº läng ð pha nematic

Ð ph¦n n y, tæi s³ tr¼nh b y k¸t qu£ mæ phäng cho c¡c �¤i l÷ñng
quan trång trong qu¡ tr¼nh x²t sü chuyºn pha. H¼nh v³ 3.1 mæ t£ sü
phö thuëc cõa n«ng l÷ñng, nhi»t dung ri¶ng, �ë tø hâa v  �ë c£m tø
theo nhi»t �ë. Chóng ta s³ quan s¡t c¡c �ç thà c¡c �¤i l÷ñng quan trång
cõa mæ h¼nh khi tham sè k½ch th÷îc m¤ng N = 10.

K¸t qu£ mæ phäng cho nhi»t dung ri¶ng v  �ë c£m tø câ 1 �¿nh nhån
t¤i nhi»t �ë T2 ≈ 2, 4 v  �¿nh nhån n y câ và tr½ gièng nhau �èi vîi
hai �¤i l÷ñng, �¥y l  biºu hi»n cõa chuyºn pha lo¤i 2 tø pha N (pha
nematic) sang pha F (pha s­t tø). �ç thà n«ng l÷ñng cho th§y r¬ng ð
�¥y khæng xu§t hi»n nhi»t chuyºn pha.

�¿nh thù hai trong hai �ç thà n y l  mët �¿nh tò t¤i nhi»t �ë T1 ≈
1, 8, �¿nh n y t÷ìng ùng vîi vi»c chuyºn pha lo¤i 1 tø pha tinh thº r­n
sang pha nematic, �¥y l  chuyºn pha c§u tróc, sü gi¡n �o¤n trong �ç
thà n«ng l÷ñng E theo nhi»t �ë T mæ t£ r¬ng chóng ta c¦n ph£i câ mët
n«ng l÷ñng �º chuyºn pha trong b i to¡n n y.

�º h¼nh dung rã n²t hìn sü thay �êi c§u tróc cõa tinh thº läng trong
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(a) E - T (b) M - T

(c) C - T (d) χ - T

H¼nh 3.1: �ç thà c¡c sü phö thuëc �¤i l÷ñng vªt lþ thèng k¶ theo nhi»t �ë. Nçng �ë spin

c =
Ns

NL
= 50% vîi NL = 10× 10× 20.
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(a) T = 2, 90. (b) T = 2, 17.

(c) T = 1, 1.

H¼nh 3.2: �nh mæ phäng và tr½ v  spin c¡c h¤t t¤i c¡c nhi»t �ë. Nçng �ë spin c =
Ns

NL
= 50%

vîi NL = 10× 10× 20.
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qu¡ tr¼nh l m l¤nh chªm, chóng tæi công �¢ v³ l¤i £nh mæ phäng và tr½
v  spin c¡c h¤t t¤i mët sè nhi»t �ë t÷ìng ùng t¤i nhi»t �ë cao (T = 2, 90
- �ìn và cõa nhi»t �ë ð �¥y l  J/kB), nhi»t �ë trung b¼nh (T = 2, 17 -
nhi»t �ë sau chuyºn pha c§u tróc v  tr÷îc chuyºn pha s­t tø) v  nhi»t
�ë th§p (T = 1, 1) nh÷ h¼nh v³ 3.2. So s¡nh c¡c k¸t qu£ n y vîi k¸t
qu£ t½nh �÷ñc bði nhâm nghi¶n cùu cõa Aurelien Bailly-Reyre v  Hung
T.Diep [26], tæi nhªn th§y t¡c �ëng cõa th¸ Lennard - Jones l¶n c¡c
ph¥n tû trong qu¡ tr¼nh chuyºn pha. �i·u ki»n so s¡nh l  t÷ìng t¡c
giúa c¡c ph¥n tû l¥n cªn g¦n nh§t l  t÷ìng t¡c ph£n s­t tø, cán t÷ìng
t¡c giúa c¡c ph¥n tû l¥n cªn ti¸p theo l  t÷ìng t¡c s­t tø; ngo i ra c¡c
h» �÷ñc l m l¤nh chªm, c¡c h» �·u câ mët th nh ph¦n t÷ìng t¡c b§t
�¯ng h÷îng theo ph÷ìng z.

Tr÷íng hñp Hamiltonian khæng gçm th¸ n«ng Lennard - Jones, th¼
khi h¤ nhi»t �ë, n¸u c¡c ph¥n tû câ �õ "khæng gian" �º chóng thay
�êi và tr½, chóng s³ d¦n d¦n ph¥n bè �·u trong to n m¤ng, ph¥n bè
t¤i c¡c và tr½ c¡ch nhau mët nót m¤ng, nh÷ vªy c¡c ph¥n tû s³ tçn t¤i
�ành h÷îng song song, nh÷ vªy c¡c ph¥n tû lóc n y s³ câ trªt tü �ành
h÷îng t¦m xa. Lóc n y trong h» x£y ra sü chuyºn pha tø ch§t läng qua
nematic. Tuy nhi¶n, khi xu§t hi»n th¸ n«ng Lennard - Jones th¼ khi
h¤ nhi»t �ë, c¡c ph¥n tû s³ tªp trung th nh mët khèi ð trung t¥m cõa
m¤ng. �¥y l  qu¡ tr¼nh chuyºn pha thº läng �¯ng h÷îng - nematic - thº
r­n. Khi n y c¡c ph¥n tû ph¥n bè tr¶n c¡c nót m¤ng l¥n cªn g¦n nh§t
nhau s³ �ành h÷îng �èi song nhau. �i·u n y xu§t hi»n do �°c �iºm
cõa h m th¸ Lennard - Jones, h m n y s³ �¤t gi¡ trà cüc tiºu t¤i r = a

vîi a l  h¬ng sè m¤ng, xung quanh và tr½ �â do t½nh ch§t cõa h m th¸
l  h m bªc cao (bªc 6 v  bªc 12) cõa kho£ng c¡ch n¶n "lüc" hçi phöc
t¡c döng l¶n c¡c ph¥n tû s³ t÷ìng �èi lîn, c÷íng �ë th¸ n«ng n y công
câ bªc t÷ìng tü nh÷ th¸ trao �êi, n¶n t¡c döng têng hñp cõa chóng s³
l m cho h» ph¥n tû tªp trung ð c¡c nót m¤ng l¥n cªn nhau, v  spin �èi
song nh÷ h¼nh v³ mæ phäng. Khi h» ð nhi»t �ë th§p, ta nhªn th§y r¬ng
c¡c ph¥n tû �¢ n¬m ð và tr½ t÷ìng �èi ên �ành, qua vi»c h¤ nhi»t �ë
th¼ khæng câ sü thay �êi và tr½ qu¡ nhi·u, h» l¤i câ trªt tü t¦m xa, khi
�â h» ð pha tinh thº (crystal). Nh÷ vªy, ta nhªn th§y vai trá cõa th¸
Lennard - Jones, nguy¶n nh¥n ch½nh gióp cho h» câ kh£ n«ng �æng �°c
l¤i th nh tinh thº. T½nh ch§t cõa lo¤i th¸ n y l  �¤t cüc tiºu t¤i r = r0,
cho n¶n t¤i c¡c kho£ng c¡ch xa, c¡c ph¥n tû câ xu h÷îng hót nhau, lüc
hót n y s³ �âng vai trá �¡ng kº so vîi �ëng n«ng chuyºn �ëng nhi»t
khi nhi»t �ë th§p, do vªy h» s³ câ xu h÷îng g­n k¸t vîi nhau l¤i th nh
mët khèi khi nhi»t �ë h» gi£m xuèng.

H¼nh v³ 3.3 mæ t£ �ç thà �ë linh �ëng cõa ph¥n tû theo nhi»t �ë.
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H¼nh 3.3: �ç thà sü phö thuëc �ë linh �ëng theo nhi»t �ë. Nçng �ë spin c =
Ns

NL
= 50%

vîi NL = 10× 10× 20.

C¡c thæng tin tø h¼nh v³ cho th§y r¬ng ð nhi»t �ë th§p th¼ �ë linh �ëng
cõa ph¥n tû th§p hìn, thªm ch½ t¤i câ thº v· 0, �i·u n y mæ t£ r¬ng
c¡c ph¥n tû g¦n nh÷ khæng thay �êi và tr½ t¤i nhi»t �ë n y, �i·u n y
k¸t hñp còng vîi h¼nh £nh mæ t£ và tr½ c¡c h¤t ch¿ ra r¬ng c¡c ph¥n tû
ð nhi»t �ë n y tçn t¤i ð thº r­n.

Nh÷ vªy, vîi vi»c th¶m v o th¸ n«ng Lennard - Jones, so s¡nh vîi
c¡c k¸t qu£ tø [26], ta nhªn th§y vai trá cõa th¸ n«ng n y. Khi ta h¤
nhi»t �ë, trong mæ phäng, ta nhªn th§y hai �iºm chuyºn pha. Chuyºn
pha thù nh§t l  chuyºn pha tø ch§t läng �¯ng h÷îng sang tinh thº
läng nematic, chuyºn pha thù hai l  chuyºn pha tø tinh thº läng sang
ch§t r­n tinh thº. �i·u n y ho n to n phò hñp vîi c¡c k¸t qu£ tø thüc
nghi»m. V¼ l½ do �â, tø �¥y v· sau chóng tæi sû döng th¸ n«ng Lennard
- Jones �º kh£o s¡t qu¡ tr¼nh chuyºn pha cõa h» nematic.

3.4.2 Sü thay �êi c¡c �¤i l÷ñng vªt lþ thèng k¶ theo nçng �ë
h»

Khi x²t sü £nh h÷ðng cõa nçng �ë l¶n t½nh ch§t cõa tinh thº läng,
chóng tæi thu �÷ñc mët sè k¸t qu£ mæ t£ tr¶n h¼nh 3.4. Cö thº chóng
tæi xem x²t c¡c tr÷íng hñp c = 50% v  c = 30%. K¸t qu£ mæ phäng
ch¿ ra r¬ng, n¸u x²t h» "lo¢ng" hìn, khi �â h m n«ng l÷ñng s³ cao hìn,
c¡c nhi»t �ë chuyºn pha (chuyºn pha c§u tróc v  chuyºn pha nematic)
s³ g¦n nhau hìn, c¡c �¿nh ð �ç thà nhi»t dung ri¶ng cao hìn, khi �â
nhi»t �ë chuyºn pha c§u tróc v  chuyºn pha nematic s³ x£y ra ð g¦n
nhau hìn. Câ thº lþ gi£i cho vi»c n y l  vîi nçng �ë h¤t lo¢ng hìn th¼
c¡c h¤t s³ n¬m ð c¡c và tr½ xa nhau hìn, khi �â t÷ìng t¡c giúa chóng
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(a) E - T (b) M - T

(c) C - T (d) χ - T

H¼nh 3.4: �ç thà sü phö thuëc c¡c �¤i l÷ñng vªt lþ thèng k¶ theo nhi»t �ë. �÷íng m u

�ä: nçng �ë spin c =
Ns

NL
= 50% vîi NL = 10 × 10 × 20. �÷íng m u xanh: nçng �ë spin

c =
Ns

NL
= 30% vîi NL = 10× 10× 33.
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y¸u �i, th¸ n«ng t÷ìng t¡c mang d§u ¥m n¶n h m n«ng l÷ñng cao hìn.
Khi h¤ nhi»t �ë th¼ còng vîi sü l¤i g¦n nhau cõa c¡c ph¥n tû th¼ t¡c
döng cõa t÷ìng t¡c trao �êi mîi �÷ñc kº �¸n v  b­t �¦u thº hi»n vai
trá cõa m¼nh trong th¸ n«ng cõa h».

Ngo i ra khi gi£m nçng �ë cõa h», c¡c t÷ìng t¡c trao �êi v  t÷ìng
t¡c Lennard - Jones s³ câ mèi li¶n h» vîi nhau nhi·u hìn. Trong �â
sü chuyºn pha nematic khi nçng �ë h» c ng nhä th¼ c ng câ xu h÷îng
dàch chuyºn tø chuyºn pha lo¤i 2 v· lo¤i 1. Nhi»t l÷ñng c¦n cung c§p �º
chuyºn pha ng y c ng lîn. Nh÷ vªy vîi nçng �ë �õ nhä, th¼ hai chuyºn
pha n y s³ câ xu h÷îng l¤i g¦n nhau v  nhªp th nh mët.

3.4.3 Sü thay �êi c¡c �¤i l÷ñng vªt lþ thèng k¶ theo k½ch
th÷îc h»

Ti¸p �¥y chóng tæi v³ �ç thà c¡c �¤i l÷ñng n«ng l÷ñng, �ë tø hâa,
nhi»t dung ri¶ng v  �ë c£m tø theo nhi»t �ë T �èi vîi c¡c m¤ng câ N
= 10, 14, 18 v  22. Qua h¼nh v³ 3.5 tæi nhªn th§y r¬ng khi t«ng k½ch
th÷îc h» l¶n th¼ n«ng l÷ñng cõa h» gi£m xuèng, nhi»t �ë t¤i thíi �iºm
x£y ra c¡c chuyºn pha d¦n t«ng l¶n, c¡c �¿nh chuyºn pha trong c¡c �ç
thà nhi»t dung ri¶ng v  �ë c£m tø d¦n dàch chuyºn v· ph½a nhi»t �ë cao
hìn, c¡c �¿nh n y công câ �ë cao lîn hìn khi nhi»t �ë t«ng.

Tuy nhi¶n tr¶n thüc t¸ th¼ sè h¤t nhä nh÷ ch¿ câ þ ngh¾a tr¶n mæ
h¼nh v  khæng câ þ ngh¾a thüc t¸. Giîi h¤n c¡c �¤i l÷ñng mæ phäng �º
câ þ ngh¾a tr¶n thüc t¸ l  N →∞. Khi sè h¤t t«ng l¶n, nhi»t �ë chuyºn
pha t«ng l¶n �¸n mët gi¡ trà cö thº T∞. H m n y câ d¤ng:

TC (N) = TC (∞) +
A

Nα
(3.12)

Ð �¥y A v  α l  h¬ng sè. C¡c hi»u ùng k½ch th÷îc chi ti¸t, quy luªt
bi¸n thi¶n cõa c¡c �¤i l÷ñng vªt lþ �°c tr÷ng cõa h» theo k½ch th÷îc �¢
�÷ñc th£o luªn trong [29] v  [30].

37



(a) E - T (b) M - T

(c) C - T (d) χ - T

H¼nh 3.5: �ç thà sü phö thuëc c¡c �¤i l÷ñng vªt lþ thèng k¶ theo nhi»t �ë. Nçng �ë spin

c =
Ns

NL
= 50% vîi NL = N ×N × 2N vîi N = 10, 14, 18, 22.
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K¸t luªn v  ki¸n nghà

Vîi möc ti¶u kh£o s¡t qu¡ tr¼nh chuyºn pha nematic trong tinh thº
läng, �· t i �¢ �÷ñc thüc hi»n v  thu �÷ñc mët sè k¸t qu£ sau:

Chóng tæi �¢ sû döng t÷ìng t¡c trao �êi v  th¸ n«ng Lennard - Jones
trong Hamiltonian cõa h» 6 tr¤ng th¡i cõa tinh thº läng ð pha nematic
v  mæ h¼nh hâa h» ph¥n tû sû b¬ng mæ h¼nh Potts linh �ëng. Trong
�â t÷ìng t¡c trao �êi câ d¤ng ph£n s­t tø vîi t÷ìng t¡c c¡c ph¥n tû
l¥n cªn g¦n nh§t v  t÷ìng t¡c s­t tø �èi vîi c¡c t÷ìng t¡c ph¥n tû
l¥n cªn ti¸p theo. Tø �â sû döng mæ phäng Monte Carlo �º kh£o s¡t
n«ng l÷ñng, nhi»t dung, �ë tø hâa v  �ë c£m tø theo nhi»t �ë trong
qu¡ tr¼nh l m l¤nh chªm tinh thº läng. Tø nhúng k¸t qu£ �â t¼m hiºu
v· qu¡ tr¼nh v  t½nh ch§t cõa nhúng chuyºn pha trong tinh thº läng.

C¡c k¸t qu£ mæ phäng �¢ ch¿ ra 2 qu¡ tr¼nh chuyºn pha, mët chuyºn
pha lo¤i 1 v  mët chuyºn pha lo¤i 2 xu§t hi»n trong qu¡ tr¼nh l m l¤nh
chªm h». C¡c tham sè cõa qu¡ tr¼nh chuyºn pha n y thay �êi theo nçng
�ë v  k½ch th÷îc m¤ng. Khi l m l¤nh chªm, h» s³ chuyºn tø pha �¯ng
h÷îng, c¡c nguy¶n tû ph¥n bè �·u trong khæng gian �¸n pha tinh thº
läng nematic, sau �â, khi ti¸p töc l m l¤nh, chóng s³ hâa r­n t¤i nhi»t
�ë th§p. C¡c k¸t qu£ n y ho n to n phò hñp vîi thüc nghi»m t¼m ra
tinh thº läng.

C¡c k¸t qu£ trong b i [26] ch¿ ra r¬ng vîi vi»c ch¿ sû döng t÷ìng t¡c
trao �êi, trong h» tinh thº läng ch¿ xu§t hi»n mët chuyºn pha (chuyºn
pha lo¤i 2 vîi nematic v  lo¤i 1 vîi smectic), tuy nhi¶n vîi vi»c th¶m
v o t÷ìng t¡c Lennard - Jones, c¡c k¸t qu£ mæ phäng �¢ ch¿ rã sü xu§t
hi»n cõa 2 �iºm chuyºn pha, cho chóng ta k¸t qu£ g¦n hìn vîi thüc
nghi»m. Do vªy sü mð rëng n y l  câ cì sð v  câ thº �÷ñc ti¸p töc sû
döng trong c¡c mæ phäng ti¸p theo.

Tinh thº läng l  lo¤i vªt li»u câ c§u tróc phùc t¤p, tuy nhi¶n nâ l¤i
câ nhi·u ùng döng trong thüc t¸. T¼m hiºu v· c¡c t½nh ch§t cõa tinh
thº läng l  mët l¾nh vüc thu hót nhi·u sü chó þ cõa c¡c nh  nghi¶n cùu.
Mæ h¼nh �÷ñc x²t trong b i to¡n n y l  mæ h¼nh tinh thº läng t÷ìng
t¡c vîi nhau qua t÷ìng t¡c trao �êi giúa c¡c spin v  th¸ n«ng t÷ìng t¡c
Lennard - Jones. Ti¸p töc h÷îng nghi¶n cùu, chóng tæi s³ mð rëng t¼m
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hiºu v· qu¡ tr¼nh chuyºn pha n y d÷îi t¡c döng cõa nhi·u lo¤i t÷ìng
t¡c kh¡c ð quy mæ nguy¶n tû. Tø �â so s¡nh v  gi£i th½ch �÷ñc c¡c k¸t
qu£ thüc nghi»m cõa c¡c nhâm ti¸n h nh nghi¶n cùu chuyºn pha c§u
tróc trong tinh thº läng ð pha nematic.
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