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Loi cam doan

Luan van nay la cong trinh nghién cttu ctua cd nhan t6i, duge thuc
hién duédi sy huéng dan khoa hoc cia PGS. TS. Ngo Van Thanh va TS.
Pham D6 Chung. Céc s6 liéu, nhitng két qua nghién citu duge trinh bay
trong luan van nay hoan toan trung thuyc. T6i xin hoan toan chiu trach
nhiém vé 13i cam doan nay.

Hoc vién

Tran Son Tung



LOi cam on

Trong suét qué trinh hoc tap vd hoan thién luan van, téi da nhan
dugc rat nhiéu sy huéng dan, gitp dé nhiét tinh.

T6i xin giii t6i PGS.TS Ngo Van Thanh long biét on sau sic va 16i
cam on chan thanh, nguoi thay kinh mén luon tan tinh huéng dan, day
bdo, dong vien va tao moi diéu kién thuan 1gi nhat c6 thé dé toi hoan
thanh luan van nay.

T6i xin giii t6i TS Pham D6 Chung 18i cAm on sau sic, ngudi thay
da ludn tan tinh trao doi, gép ¥, chia sé kinh nghiém quy bau, luén
khuyén khich, dong vién to6i lam viéc dugc thuan lgi.

To6i xin gii 101 cAm on cac gidng vién gidng day cic hoc phan trong
chuong trinh Cao hoc tai Vien Vat 1y da gitp toi trang bi nhitng kién
thitc chuyén sau vé Vat 1y 1y thuyét va chuyén nganh Vat 1y chat ran.

To6i gii 101 cdm on dén Hoc vien Khoa hoc vd Cong nghé Viet Nam,
cac thanh vién trong cidc phong ban da gitp dé va tao diéu kién cho
ching t6i trong quéa trinh thyc hién luan van.

T6i cling gii 16i cam on cac thanh vién cting nhém nghién ciu da
ludn ho trg, chia sé cho t6i kinh nghiém quy bau, cho t6i c6 co hoi duge
hoc tap va lam viéc trong moi trudng than thién, hoa dong.

Cudi cuing t6i xin chan thanh cAm on cac thanh vién trong gia dinh,
ban bé da luon ung ho, dong vién toi va gitp dd toi trong sudt qua
trinh hoc tap va thuyc hién luan vin nay.
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MG dau

Tinh the 16ng (liquid crystal) 1a mot trang thai vat chat dic biét c6
cac dac tinh trung gian ciia chat 16ng thong thudng va thé ran. Su phat
hién ra tinh thé 16ng da pha vé tu duy vé ba trang thai ctia nhiéu thé
hé nha khoa hoc trong thaoi ki truée day.

Tinh thé 1éng lan dau tién dudc chi ¥ quan sat va tim hiéu trong
qua trinh nha khoa hoc Friedrich Reinitzer v& nhém ctia minh kiém tra
tinh chat héa 1y ctia cac dan xuat khac nhau ctia mot loai vat chat cé
nguon goc thuyc vat vao nam 1888. Truéc day, nhiéu nha khoa hoc da
quan sat dugc cac hiéu tng mau sic dic biet khi lam lanh ching. Qua
thu tir v6i Otto Lehmann, két hgp v6i nhitng quan sat ctia Lehmann vé
viéc nhin thay cac tinh thé trong cic pha trung gian, Reinitzer da nhan
dinh dugc va trinh bay két qua ctia minh [1] vé sy ton tai clia mot trang
thai ton tai mdi clia vat chat. Sau d6 Lehmann tiép tuc nghién ctu va
ché tao dudgc mot s6 loai tinh thé 16ng, dong thdi quan sat ching trong
anh sang phan cuc, tham chi quan sat dugc ching & nhiét do cao. Dén
thang 8 nam 1889, ong da cong b6 két qua clia minh trong bai bao [2].
Cac cong viéc nghién ctu tinh thé 16ng da dudc tiép tuc trién khai va
mé rong dang ké bdéi nha héa hoc ngudsi Ditc Daniel Vorlander, ngusi
da tong hop dude hau hét cac tinh thé 16ng dugc biét dén. Cho dén sau
thé chién tht II, George William Gray, mot nha nghién citu noi tiéng
vé tinh thé 1éng, bit dau nghién cttu nhitng vat lieu nay ¢ Anh. Nhém
nghién ctu ctia 6ng da tong hop nhiéu loai vat lieu méi thé hién trang
thai két tinh 16ng va phat trién hicéu biét t6t hon vé cach thiét ké cac
phan ti thé hién trang thai d6 va da thé hién diéu d6 trong cudn [3].
T nhitng nam 1950, nd lyc nghién citu tinh thé léng da lan ra toan
thé gisi, didu nay bao hiéu sy su phat trien cac tng dung thuc té cho
nhitng loai vat litu mé6i nay. Dén nhitng ndm 1960 tré vé sau, cic nha
khoa hoc da tim hiéu va ché tao dudc cac hén hop tinh thé long & diéu
kién nhiét do phong, tit d6 cong nghé ché tao man hinh tinh thé léng
ra doi va bat dau dat duogc nhieu thanh tuu 16n.

Trong 40 ndm gan day, c6 nhiéu nghién ctu ca vé 1y thuyét va thuc
nghiém vé qué trinh chuyén pha ctia tinh the 16ng. Déi véi chuyen pha
nematic - ding huéng, mot trong nhitng 1y thuyét duge ding nhiéu nhat
1a 1y thuyét nang lugng tu do Frank [4, 5]. Phuong phap nay da mo ta
dugc nhiéu hién tuwong vi mo clia cac co ché khac nhau nhu bién dang,
uén cong theo quan diém xem xét vé trat tu dinh huéng ctia tinh thé
16ng. Nhiéu mo hinh da dudc phat trién dé mo hinh hoéa tinh thé 1éng
dya trén nang lugng tu do Frank, tuy nhién phuong phap nay khong
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mo ta dong luc hoc clia cdc phan ti trong qué trinh tao thanh tinh thé
16ng. Cac phép tinh gan dtang khac st dung ning lugng ti do trudng
trung binh Landau-de Gennes ciing dudc sit dung va cé nhiéu két qua
tha vi.

Ngoai ra, ta con gip nhiéu cong trinh 1y thuyét sit dung mo hinh
qud cau cing, trong dé tuong tac gitta cac phan tit dugc mo ta bang
dién thé tiép xtc. Nhitng cong trinh nay da dudc xem xét va thio luan
trong mot s6 nghién ctiu [6], trong d6 céc 1y thuyét xap xi khac nhau
da dugc thao luan ki luéng, va trong nhitng céng trinh nay da nghién
cttu cic hé hat & trang thai can bang st dung nang luong ti do dén bac
hai. M6 hinh qué cau cting nay (ma trong mot sé cong trinh con duge
stt dung cting v6i DFT - Iy thuyét phiém ham mat do), da sit dung dién
thé vat cting deé giai thich dugc trat tu khac nhau trong céc pha tinh
thé 16ng khac nhau, nhung né chua giai thich dudc su 6n dinh cta cac
pha tinh thé long trong vat liéu thuec.

Tinh thé 16ng 13 mot ciu tric c6 mat do cao dan dén trong cau tric
tinh thé 1éng c6 mot s6 luong 16n cac hat va tuong tac gitta cac phan
tit. Phuong phap mo phong Monte Carlo 1a phuong phap mo phong
hién dai, da dat dugc nhiéu két qua nhat dinh trong nghién citu cac hé
nhiéu hat. Do vay ta c6 thé ap dung vat 1y théng ké, st dung phuong
phap Monte Carlo dé nghién citu cac qua trinh chuyén pha cia tinh
thé 16ng. Clung v6i su phat trién ctia may tinh, cic phuong phap mo
phéong da dudce st dung vd da thu duge nhiéu két qua lién quan dén
viéc mo ta cac tinh chat va qué trinh chuyén pha cta tinh thé long.
Déi v6i chuyén pha nematic - ding huéng, cac bai bao [7, 8] da st dung
cac tuong tac nhan tao clia bitc tudng phan tii (artificial interactions of
molecules-recipient wall) hodc cac xap xi nang lugng tut do cho chuyén
pha nay. T cac tuong tac d6, két hop véi mo phéong Monte Carlo, & bai
bao [9], tac gid da mo ta ducc gian do pha ctia hé phan ti tuong tac
v6i nhau qua thé nang phan sat tir. Dén nhitng ndm gan day, cac qua
trinh mo phéng dong luc hoc phan tit da duge ghi lai tuong déi day da
trong bai bao [10] va trong cic cudn sach [11, 12|, dong luc hoc céc loai
tinh thé 16ng cling dudc mo hinh héa qua nhiéu bai bao khac. Hién nay
nhém nghién cttu tai dai hoc Cergy-Pontoise (Phap) ciia GS Diép Thé
Hung da cong bd nhiéu két qua khao sat tinh chat cia tinh thé 1éng.
Nhom da st dung cac mo hinh spin thuong giap dé mo ta hé nhiéu hat,
két hop phuong phap mo phéong Monte Carlo dé khao sat cic tinh chat
ctia hé theo kich thudc, nong do phan ti va mot vai dai luong vat Iy
khac [13].

Chuyén pha 13 mot trong nhitng qué trinh van con nhiéu bi an déi
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v6i cac nha khoa hoc. Cho dén bay gio van con nhiéu cau hoi lien quan
dén chuyén pha chua c6 16i giai dap: Qua trinh chuyén pha ciia tinh thé
16ng dién ra nhu thé nao? Cac tac dong gi clia mo6i trudng anh hudng
dén qua trinh chuyén pha? Cac tuong tac chinh anh hudng dén qua
trinh tao ra va duy tri pha méi 1 gi? ... van thu hat nhiéu sy quan tam
ctia cac nha khoa hoc trén thé giéi.

Chinh vi vay, v6i muc dich khdo sat qué trinh chuyén pha nematic
cia tinh thé 16ng, ching t6i chon nghién citu dé tai: Nghién ciu hién
tugng chuyén pha nematic trong tinh thé léng. Dé tai sit dung
phuong phap mo phong Monte Carlo, sau dé qua viéc nhan xét cac két
qud mo6 phéng chiing t6i mong muén nhan dinh va phan tich dugc sy
anh hudng ctia cac yéu t6 lén qua trinh chuyén pha nematic ctia tinh thé
16ng. Tt d6 c6 thé déi chiéu, kiem chitng véi cac két qua thuc nghiem
hién cé clia pha tinh thé 1ong.

Noi dung ctia luan vin nay gom 3 phan:

Phan 1: Trinh bay vé dic diém cta tinh the 1éng, phan loai pha nhiét
dong ctia tinh thé 1éng.

Phan 2: Trinh bay vé mo hinh spin va cac loai tuong tac, 1y thuyét
chuyén pha va phuong phap mé phéng Monte Carlo.

Phan 3: Trinh bay va thao luan vé cac két qua mo phong.
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Chuong 1

Tong quan vé deé tai

1.1 Khai niém, dic diém cia tinh thé long

Tinh thé 16ng 1 trang thai vat chat dic biet c6 cac dic tinh trung
gian ctia chit 16ng thong thuong va tinh thé rin. Vi du mot tinh thé
16ng c6 thé chdy nhu chat 16ng, nhung cac phan ti clia né c6 thé dudc
dinh huéng theo mot trat tu xac dinh giéng nhu tinh thé rin.

Chinh vi vay, tinh thé léng dugc phat hién v khao sat tuong déi
muon. Nhitng hiéu biét vé tinh thé 16ng dau tién xuit hién tit cac két
qud thuyc nghiém ctia nha thuyc vat hoc Friedrich Reinitzer, ngudi bat
ngd quan sat dudc "hai diém néng chay" khi lam viéc véi cac tinh thé
dugc chiét xuat tir gbc cay ca rot [1] vao ndm 1888. Véi cac thi nghiem
trén Cholesteryl Benzoate, khi tang dan nhiét do, ong quan sat dugc
cac tinh thé nhéd mém ra tai nhiet do 145, 5°C - diém nay goi la diém
néng chay "dau tien", tai d6 chat rin bi bién thanh chat léng sia. O
nhieét do 178,5°C - diém néng chay "thi hai", chat léng sita tré nén
hoan toan trong sudt. Trong qua trinh lam néng, vat lieu ban dau c6
mau tim va xanh duong, sau dé bién mat, dé lai chat c6 van duc nhung
van & thé 16ng. Su xuat hién nay 14 dang ngac nhién déi véi quan diém
vé tinh thé tai thoi dai nay: mot tinh thé sé mat mau sic va thay déi do
ciing tai mot nhiét do xac dinh dic trung cho maéi tinh thé. Cac tranh
cai vé hién tuong nay da xuat hién tir nhitng nam gitta thé ki XIX, né
da dién ra trong khodng thoi gian c¢d hai thap nién, vd cudi cuing, vdi
sy chap nhan clia cdc nha khoa hoc khi pha vd mo hinh ba trang thai,
dén ntta sau thé ki XX, tinh thé 1éng da cich mang hdéa nganh céng
nghiép hién thi trén toan thé gisi va hién tai da déng vai tro dac biét
quan trong trong nhiéu nganh cong nghé khac nhau.

Viéc mo ta cac tinh thé léng lien quan dén viéc phan tich trat tu
ciia cac phan tit. Cac ving c6 tinh tuong phan trong két ciu tinh thé
16ng tuong tng véi cac ving ma cac phan ti tinh thé léng dude dinh
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huéng theo cac huéng khac nhau. Tuy nhién, trong mot vung, cac phan
tit dudc sip xép theo mot trat tu xac dinh. Diéu nay cé thé dan dén
mot sut thay doi cac tinh chat quang hoc ctia cac thiét bi tinh thé 1éng,
c6 thé tng dung trong cac cong viéc lien quan dén do dac, tham do,...

Vat liéu tinh thé 16ng c6 thé khong phai lic nio ciing 6 trang thai
16ng ctia vat chat (giong nhu nude ¢6 thé bién thanh nuéc da hodc hoi
nuée). Dudi tdc dung cua nhiét do hay cac tac dong cia moi trudng
bén ngoai, ching c¢6 thé chuyén pha ciu tric, din dén nhiing su thay
doi ve cac tinh chat vat 1y ctia vat lieu.

1.2 Phan loai pha trong tinh thé 16ng

1.2.1 Cac loai pha trong tinh thé 1éng

Vé cach thiic hinh thanh cac pha, c6 thé chia tinh thé 16ng thanh
nhiéu loai:

Tinh thé 16ng nhiét dong lyc (thermotropic liquid crystal) 1a loai
tinh thé 16ng trong dé cac tinh chat vat 1y chinh ctia né thay doéi theo
nhiét do. Tinh thé nay bao gom nhiéu pha khac nhau, cac pha ton tai
trong mot khoang nhiét do xac dinh. Néu nhiét do tang qua cao, chuyén
dong nhiét sé pha hay trat tu hop tac tinh vi cta pha tinh thé léng,
bién vat lieu thanh chat 1éng ddng hudng thong thuong. O nhiet do qua
thap, hau hét cac vat lieu tinh thé 16ng loai nay sé tao thanh tinh thé
thong thuong. Nhiéu tinh thé 16ng dang huéng thuoc loai nay thé hién
nhiéu pha khac nhau khi nhiét do thay doéi. Vi du, khi dun néng mot
loai phan ti tinh thé long cu thé (ma mot don vi cau tric dic trung
dugc goi 1a mesogen) c6 thé bieu hién cac pha smectic khac nhau, tiép
theo 13 pha nematic va cudi ciing 14 pha dang huéng khi nhiét do tang
len. Mot vi du vé hop chat thé hién hanh vi tinh thé 16ng nhiét dong
lyc 1a para-azoxyanisole.

Tinh thé 16ng lyotropic (lyotropic liquid crystal) 1a loai tinh the 1éng
trong dé cac tinh chat ctia né thay déi theo nong do. Tinh thé 16ng loai
nay dudc ciu tao tit cdc bang cach hoa tan mot amphiphilic mesogen
(amphiphilic - mot hop chat hitu co ¢6 2 thanh phan: hydrophilic - ua
nudc va liphophilic - wa béo, ki nuéc; mesogen: 1a don vi co ban cua
tinh thé 16ng dé tao ra trat tu ciu tric trong tinh thé) trong mot dung
moi thich hop, trong diéu kién thich hop ctia nong do, nhiét do va ap
suat. Do cau tric phan t ma cac phan ti ndy sap xép di huéng tiy
thudc sy can bang thé tich gitta phan wa nuéc va phan ki nuée. So véi
cac tinh thé 1dng nhiét dong luc, tinh thé 1dng lyotropic ¢6 thém mot
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mtc do ty do, d6 1a nong do, cho phép ching tao ra nhiéu pha khac
nhau. Méi pha khac nhau nay c6 mitc do sip xép phan ti khac nhau
trong ma tran dung méi, tit d6 cé thé c6 nhicu tinh chat déi xing cao
hon.

Trong mdi cach phan loai trén, ta c6 thé phan chia tinh thé 16ng
thanh cic pha khac nhau. Méi pha khac nhau thudng c6 cach sip xép
cac phan ti trong tinh thé khac nhau, do dé, trong mdi pha ta quan
tam dén mot dai luong mo t& vi tri tuong déi clia cac phan tu trong
tinh thé, goi 1a tham s6 trat tu. Mot tinh chat chung ctia cic tinh theé
16ng 1a ching thudng c6 mot truc wu tién, cac tinh chat va tuong tac
clia cac phan ti theo phuong nay sé khong gidéng cac phuong con lai.
Do vay, veé tong quat, ta c6 thé quan tam dén hai cich phan loai trat tu
trong tinh the 16ng: trat tu vi tri (cac phan tit sé ndm trong loai mang
tinh thé nao, v dudc sap xép trong mang theo quy luat ndo) va trat tu
dinh huéng (ban than cac nguyén ti duge dinh huéng thé nao); trat tu
tam gan (cac loai tuong tac gitta cac phan tit 1an can) va trat ty tam
xa (cac tuong tac hieu dung clia cdc nguyeén ti khac déi véi phan ti
dang xét).

Trat tu ciia cac pha tinh thé 1éng dudc xem xét trén mot mien rat
rong ¢ quy mo phan tit. Thit ty ndy md rong dén toan bo kich thuée
mién, c6 thé theo lén t6i bac micromet, nhung thuong khong mé rong
dén quy mo vi mo nhu thudng xay ra trong chat ran két tinh co dién.
Tuy nhién, mot s6 k¥ thuat, ching han nhu st dung diéu kién bién hosc
dién truong ngoai, c6 thé dude st dung dé xay dung mot mién cé trat
tu xac dinh trong toan bo mau tinh thé 16ng vi mo. Tha ty dinh hudng
trong tinh thé 16ng c6 thé chi kéo dai theo mot chiéu, véi vat lieu vé co
ban bi x4o tron theo hai huéng con lai.

Cac dai luong vat Iy mo ta tinh chat vat Iy ctia hé tinh thé 16ng c6
thé cho ching ta biét tinh trang cta tinh thé 16ng tai thoi diém khéo
sat. Qua cac sb lieu dé, ta tinh toan dude nang luong tut do ciia hé phan
t. Khi ting nhiét do, duéi tac dong ciia dong nang chuyén dong nhiét,
tuong tac giita ching yéu di, do vay cac phan ti& sé dan chuyén sang
phan bd ngdu nhién, tu do hon khi nhiét do cao hon. Do vay ¢ nhiét do
cao, hau hét cac tinh thé 16ng & pha ding huéng, con trong cac nhiét
do thap hon, tinh thé 16ng cé thé ton tai mot hoic nhiéu pha véi cau
trac dinh huéng di huéng dang ké va trat tu dinh huéng trong pham
vi ngan doi khi van c6 kha nang xay ra.



Hinh 1.1: C4u tric tinh thé 1éng & pha nematic (Nguon Wikipedia,).

1.2.2 Phan loai tinh thé 16ng thermotropic

Pha nematic

Mot trong nhitng pha ciia tinh thé 16ng nhiét déng liuc phd bién nhéat
la nematic. Tt nematic bat nguon tit tiéng Hy Lap (tiéng Hy Lap: nema,
c6 nghia la "sgi"). Trong pha nematic, cdc phan ti hitu co dugce coi la
don truc (c6 1 phuong wu tién), phan bd khong c6 trat ty vi tri, nhung
chiing tu sap xép dé c6 trat tu dinh huéng tam xa véi cac truc dai clia
ching gan nhu song song. Do d6, cac phan tit tu do chay va vi tri khoi
tam ctia chiing dudc phan b6 ngdu nhién nhu trong chat 16ng, nhung
van duy tri trat tu dinh huéng trong pham vi dai ctia ching. Hau hét
cac phan ti nematic déu don truc: chiing ¢6 mot truc (goi 1 truc chinh)
dai hon va dugc uu tién hon, va hai truc kia 1a tuong duong (mo6 hinh
nematic c¢6 thé duge coi 1a hinh tru hosc hinh que). Tuy nhién, mot s6
tinh thé 16ng c6 tinh chat dinh huéng theo hai truc, c6 nghia 14 ngoai
viéc dinh huéng truc dai, chiung con dinh huéng doc theo truc thi cap.
Nematic c¢6 tinh Iutu dong tuong tuy nhu chat 1éng thong thudng (dang
huéng) nhung chiing c6 thé d& dang dugc diéu chinh béi tir truong hodc
dién truong bén ngoai. Cac phan ti nematic khi dugce diéu chinh thi c6
cac dac tinh quang hoc ctia tinh thé don truc va diéu nay lam cho ching
cyc ky hitu ich trong man hinh tinh thé 1éng (Liquid crystal display -
LCD).

Céac nha khoa hoc cling da phat hién ra rang cac electron c6 thé hop
nhat dé di chuyen cting nhau trong tit trudng cuong do cao, dé tao ra
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Hinh 1.2: Ciu tric tinh thé 16ng trong cic pha smectic. Pha smectic A (bén trdi) c6 cac
phan tit dugc t chitc thanh cac 16p. Trong pha smectic C (bén phdi), cAc phan t1t bi nghiéng
bén trong cac 16p (Nguon Wikipedia).

mot dang vat chat "nematic dién tu" [14].

Pha smectic

Tinh thé 16ng smectic dugc tim thay & nhiet do thap hon so véi
nematic, tao thanh cac 16p xac dinh 16 rang, cac 16p c6 thé trugt qua
nhau theo cach tuong tu nhu x& phong. T "smectic" bat nguon tir ti
"smecticus" trong tiéng Latinh, c6 nghia & lam sach, ho#c c6 cac dic
tinh giéng nhu xa phong. Ciing gidéng pha nematic, 6 pha smectic, cac
phan tit dugc sip xép theo vi tri doc theo mot huéng. Trong pha smectic
A, cac phan ti dugc dinh huéng doc theo 16p binh thuong, trong khi &
pha smectic C, chting bi nghiéng bén trong cac 16p. Cac pha nay giéng
nhu chat 16ng bén trong cac 16p. Cé nhiéu loai pha smectic khac nhau,
tat ca déu duge dic trung béi cac cac thong sb lién quan dén mic do
khac nhau cta trat tu vi tri va trat ty dinh huéng. Ngoai cac phan ti
hitu co, trat ty smectic ciing da dudc bao cao xdy ra trong huyén phii
keo ctia vat lieu 2-D [15] hodc vat liéu ¢d nano [16].

Pha chiral hodc nematic xoan

Pha nematic chiral thuong dugc goi la pha cholesteric bdi vi né
lan dau tién dudc quan sat trong dan xuat cholesterol bdi Friedrich
Reinitzer nam 1888. Cac thi nghiém ciing cho thay chi c6 cac phan tit
c6 tinh chiral c6 thé tao dugc mot trat tu dinh huéng nhu vay. Pha
nay mo td mot trat ty dinh huéng cdc phan ti ma truc dinh hudng
cua ching vuong goc v6i ban kinh vector xac dinh vi tri ctia ching, véi
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Hinh 1.3: Pha chiral nematic, helical axis 1a truc xoén, p 14 mot chiral pitch (Nguon [17]).

truc phan ti song song véi cac huéng. Cac géc xoan hitu han gitta cac
phan ti lién ké 1a do tinh chat khong déi xing ctia chting, ma két qua
trong tinh thé 16ng chiral xuat hién trat tu dai. Trong pha smectic C*
(mot dau hoa thi biéu thi mot pha chiral), cAc phan ti ¢6 trat ty vi
tri on dinh trong méi 16p (nhu trong cac pha smectic), vdi cdc phan ti
nghiéng bdi mot géc hitu han déi v6i cac 16p binh thudng. Suy chirality
gay ra mot st xoan phuong vi hitu han tit 16p nay sang 16p khac, tao ra
st xoin kiéu xodn 6c¢ ctia truc phan tit doc theo truc binh thudng cta
16p.

Cac 16p chiral - chiral pitch, p, dugc dinh nghia la khoang cach ma
truc dinh huéng cac phan ti tinh thé 16ng thay déi mot goc 360° day
da (nhung luu ¥ rdng cau tric clia giai doan nematic chiral 1ap lai chinh
n6 moi nira-pitch, vi trong giai doan nay huéng ¢ 0° va £180° la tuong
duong). Cac pitch, p, thuong thay doi khi nhigt do hé dugc thay doi
hoic khi cac phan tit khac duge thém vao hé tinh thé 16ng, cho phép
cac pitch ctia mot vat lieu nhat dinh dé duge diéu chinh phit hop. Trong
mot s6 hé théng tinh thé 18ng, cac pitch c6 ciing bac ¢ budc song clia
anh sang nhin thiy dudc. Diéu nay khién céc tinh thé 16ng 6 pha nay
the hién dugc cac thudce tinh quang hoc doc dao, chang han nhu sy phan
xa Bragg va phat xa laser ngudng thap, va cac thuoc tinh ndy dugce khai
thac trong mot s6 tng dung quang hoc. Tinh thé 16ng cholesteric ciing
the hién dic tinh doc dio khi chiing phan xa 4nh sang phan cuc tron
khi né di t6i theo phuong doc theo truc xodn 6¢ vd phan cuc elip néu
n6 khi n6 di t6i theo phuong chéo.
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Hinh 1.4: Ung dung tinh thé 16ng nematic trong ché tao man hinh (polarizer: kinh phan
cuc; color filter: tAm loc mau; liquid crystal: tinh thé 16ng; TFT array: mang ban dian dang
phim méng). (ngudn: PCWorld)

1.3 U’ng dung chuyén pha tinh thé 1éng

Do c6 nhiéu tinh chét vat Iy dac biét, nén tinh thé 16ng c6 nhiéu tng
dung dic biet [18].

Trong cac nganh cong nghé va ché tao dung cu, cac phan tit nematic
da dugc dé xuat st dung dé ché tao man hinh dé thay thé man hinh éng
phéng dién ti tit nhitng nim 1930. Tuy nhién dén tan ndm 1960, mot
loai phan t nematic méi duge tong hop thanh cong dé dua vao ché tao
man hinh c6 tinh chat tuong déi 6n dinh. Tai d6, ngudi ta sit dung mot
16p nematic dugc dat gitta hai 16p kinh phan cyc dé lam thanh phan
chinh ctia man hinh. Bing cach tao ra luc lam thay doi dinh huéng cac
phan ti va st dung dién trusng dé tai dinh huéng ching, ta cé thé ché
tao ra cAc man hinh dé hién thi (hay con goi 14 man hinh tinh thé 16ng).

Ngoai ra mot tng dung hitu ich khac ctia tinh thé 16ng 1a diing dé xac
dinh nhiét do bé mat. Nguyéen tic vat 1y ctia né dya trén budc séng ctia
nhitng chiim ang sang phan chiéu nhd vio cac tinh thé 1éng cholesteric.
Dinh huéng ctia cac tinh thé 16ng, trong cac thiét bi do, thay doi theo
nhiét do [19]. Dua vao su thay ddi tinh chit quang hoc theo nhiét do,
ta c6 thé xac dinh dugc nhiét do can do.

Ngoai ra cic mang tinh thé 16ng da cdch mang héa thé gidi cong
nghé. Hién nay chting dugc sit dung trong rat nhiéu thiét bi, vi du nhu



dong ho ki thuat s6, dién thoai di dong, mAay tinh va tivi. Mang tinh
the 16ng con dude st dung trong céc thiét bi luu trit quang hoc, véi qua
trinh giong nhu ghi va doc dit liéu trong cac dia CD hodac DVD [20, 21].
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Chuong 2

Tong quan vé mod hinh spin, 1§
thuyét chuyén pha va phuong phap
mo phong Monte Carlo

2.1 Cac mo hinh tuong tac

2.1.1 Spin, tuong tac cua cac spin

Spin 1a mot trong s6 nhitng dai lugng vat 1y co ban ctia cac hat. Spin
14 mot tinh chit noi tai clia cac hat, giong nhu khéi luong va dién tich.
Khai niém spin lan dau tién duge dua ra béi hai nha vat 1y ngusi Ha
Lan 14 George Uhlenbeck va Samuel Goudsmit nam 1925 [22], khi cac
ong nhan thay mot khéi lugng 16n cac s6 lieu thuyc nghiém lién quan
dén tinh chit ctia anh sang phat xa va hap thu bdi cAc nguyén ti chi
c6 thé dugc giai thich bang cach gia thiét electron c6 mot moment ti
rieng ddc biet. Chinh vi vay, spin c¢6 ban chat clia moment dong luong
va 13 mot khai niem thuan tay lugng ti, khong cé sy tuong ting trong
co hoc ¢ dién.

Cac electron c6 cdc moment spin giéng nhau, s = 1/2, va ching c¢6
moment tif gibng nhau p = 26—77736, cac thong s6 nay sé quy dinh cho spin
nhiéu loai tuong téac [23]:

e Tuong tac loai trir Pauli: Cac electron la cac fermion, nén theo
nguyén 1y loai trit Pauli, cac electron khac nhau sé c6 trang thai
lugng tit khac nhau trong cting mot thdi dieém. Nguyén 1y nay c6
noi dung don gian, nhung né cé y nghia 16n trong viéc giai thich
cau tric 16p v6 electron ciia nguyén tit, mo ta va giai thich sy da
dang clia cac nguyén t6 héa hoc va sy két hgp héa hoc clia chiing.
Bang cach két hop nguyeén 1y loai trit véi nguyén ly bat dinh cla
Heisenberg, ngudi ta cling da giai thich dugc nguyén nhan ton tai
ctia thé tich cac vat thé trong thuc té, khi d6 cac electron cia mbi
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nguyén ti khong thé ciing ndm trong quy dao ning lugng thap
nhat va phai chiém céc 16p v6 16n hon lién tiép, khi d6 cac nguyén
t1 chiém mot thé tich xac dinh.

e Tuong tac trao doi: Tuong tac trao déi 1a mot hiu tng thuan
luong t1t x4y ra khi ham séng ciia hai hay nhiéu electron phti nhau,
c6 tac dung lam tang hay giam nang lugng tu do cia mot hé dién
tich, tac dung chinh la lam cho cac spin dugc dinh huéng uu tién
khi ching song song (d6i véi chat sit tir) hodc doi song (d6i vdi
chat phan sit tit) nhau. Tuong tac nay c¢6 ban chat la tuong tac
tinh dién Coulomb gitta cac spin cua electron. Mot trong nhing
hé qua quan sat dugc ctia tuong tac nay 1a viéc tao ra cac chat cé
tinh st tu. D61 v6i cac vat lieu sat tit, dudi nhiet do Cuire, cac
phan tit c6 lién két v6i nhau tao thanh cac mién c6 moment ludng
cic tit tong hop khac 0 (cadc domain tir), do dé vat lidu sat tir c6
thée tao mot tit trusng vi mé khac 0. D6 14 nguyén nhan tao nén
nhitng nam cham ma ta hay gip trong cudc song.

e Tuong tac spin - quy dao: Tuong tac spin - quy dao la tuong
tac clia spin doi véi tir trudng sinh ra béi chuyén déng theo quy dao
tron cua electron quanh hat nhan. Tuong tac spin - quy dao gay ra
st thay doi cac miic nang luong clia cac electron trong nguyeén ti,
do tuong tac gitta t trudng v4i spin cua cac electron. Hién tugng
nay c6 thé xac nhan qua su phan tach cac vach quang pho, c6 theé
dudc coi 1 sdn pham ciia hiéu ting Zeeman. Trong cac nganh cong
nghé spintronic, tuong tac spin - quy dao déi véi cac electron trong
ban dan va vat lieu khac dugc khai thac va ing dung trong nhiéu
ting dung cong nghé. Tuong tac spin - quy dao cling la mét trong
cac nguyén nhan chinh cia tinh di huéng tit tinh thé va hiéu tng
spin Hall.

e Tuong tac siéu tinh té: Tuong tac siéu tinh té ducc xac dinh
bdi nhitng thay doi nhé trong cac mic ning luong suy bién va két
qua la sy phan tach ra cic mic nang lugng dé cia cac nguyén t,
phan t1, ion, v6i nguyén nhan chinh la sy tuong tac gita hat nhan
va cac ddm may electron. Tuong tac siéu tinh té bao gom tuong
tac gita moment ludéng cyc ti nguyén tu véi tu trudng sinh ra
béi su chuyén dong clia cac electron va moment ti cuc tit nguyén
ti trong gradient dién truong sinh ra bdi phan bé dién tich trong
nguyén tu.

e Tuong tac tur: Tuong tac tir 14 tuong tac tryc tiép gitta cac mo-
12



ment ludng cuc ti clia cac electron khi két cap v6i nhau. Tuong tac
c6 ton tai trén ly thuyét, tuy nhién déng gép clia né trong tuong
tac chung khong dang ké so véi cac tuong tac khéc.

2.1.2 M6 hinh spin téng quat

Mot mé hinh spin 1a mot tap hop dua cac dai luong diic trung dé mo
ta dugc tuong tac gita cac spin trong mot hé vat Iy xac dinh. Trong
mot mo hinh can phai cé nhing dic diém xac dinh vé cau tric mang
tinh thé, tap hop cac gia tri kha di ctia spin, mot dinh nghia vé ning
lugng tuong tac gitta cac spin va mot dinh nghia vé tong ning lugng
ctiia mo hinh spin.

e CAu tric mang tinh thé: Tinh thé 13 mot hinh thic sip xép cia
cac nguyén ti, ion hodc phan ti trong mot chat nhat dinh. Cau
trac tinh thé 14 cau tric cé tinh tuan hoan, c6 thé goi la cu tric
trat tu tam xa. M&i mot tinh thé sé duge dac trung bing mot mang
tinh thé. Mot mang tinh thé sé dudc dic trung bing mot 6 co sd,
trong dé vi tri cia cic nguyén ti, phan ti dugce 1ap lai mot cach
tuan hoan trong khong gian ba chiéu theo mot mang Bravais. Kich
thu6c clia 6 don vi theo cac chiéu khac nhau dugc goi 1a thong s6
mang hay hing s6 mang, tity vao tinh chat déi xing ctia 6 don vi
ma tinh thé dé the hién tinh chat déi xting khac nhau vé cac tinh
chat tinh thé (vi du nhu tinh chat lien két, tinh chéat dién, tinh
chit quang hoc, ...). Can cit vio dic diém vé cau tric mang tinh
thé clia mot hé spin cu thé, ta xac dinh duge mic do va dic diem
cac dong gop cua cac loai nang lugng tuong tac gitta cac spin véi
nhau trong tong ning luong tu do ctia hé do.

e Tap hgp cac gia tri cta spin: Méi loai hat khac nhau cé cac
tinh chat spin khac nhau, cac gia tri clia spin thé hién cac dic tinh
riéng biét vé tuong tac gitta cac spin (vi du nhu céc hat fermion ¢6
spin ban nguyén, gitta ching xuat hién tuong tac loai trit Pauli; con
cac hat boson ¢6 spin nguyén, gitta ching khong xuat hién tuong
tac nay).

e Dinh nghia vé ning lugng tuong tac giita cac spin: Gifta
cac spin c¢6 nhiéu tuong tac, cic tuong tac dic trung bang ban
chat phan ti (phan tii c6 tinh sit ti, phan sit tu, ...), khoang
cach tuong tac, s6 luong cac phan ti lan can hay lan can gan nhat,
tham chi thay doi theo cac phuong khac nhau, ... M&i m6 hinh spin
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can phai xac dinh tinh chat cla cac tuong tac gitta cac spin. Viéc
tinh toan sau do6 sé thu dugc cac dac trung cua moi loai tuong tac
gitta cac spin cu thé, tit d6 lam xuat hién cac tinh chat dic trung
ciia moi hé spin.

e Dinh nghia vé téng ning luwgng ctia mo hinh spin: Céc spin
ngoai tuong tac véi nhau thi con tuong tac véi hé tinh thé hoic
tuong tac voi moi truong ben ngoai. O bude nay ta cin phai danh
gia mitc do déng gép clia cac thanh phan thé niang clia cac tuong
tac khac nhau trong Hamiltonian ctia hé. Tt dé dua ra Hamiltonian
cu thé ctia mo hinh ma ta st dung dé tinh toan.

2.1.3 Mo hinh Potts

Trong vat 1y théng ké, moé hinh Potts dugc st dung dé mo ta tuong
tac giita cac spin trén mot mang tinh thé. Qua mo hinh nay, ngudi ta
c6 thé hiéu o hon vé céc dic diém va tinh chit cia cac chat sit ti va
mot s6 mo hinh khéc ctia vat 1y trang thai ran. Tuy rang mo hinh Potts
m6 hinh khong qua chinh xac cac hé théng vat 1y, nhung né cé the giai
dudc chinh xac trong trudng hgp mot chiéu.

M6 hinh Potts bao gom cac spin trong mot mang tinh thé [24], mang
thuong dugc st dung 1a mang hinh hop vudéng géc trong khong gian
Euclide, nhung cé thé dudc st dung trong mot sé mang nhiéu chiéu
hon. Céac spin trong mang c6 thé ton tai 6 q trang thai kha di, c6 thé
coi 1a sap xép déu trén mot dudng tron, tai cac goc:

0 =2q/n (2.1)
trong don =0,1,...,q — 1 va Hamilton dugc cho bai
He=Jo Y cos (0 — b)) (2.2)

(i,4)

trong do6 14y tong trén cac cip hat 1an can gan nhat tai tat ca nut mang.
Céc gia tri s; vd s; nam trong {1,2, ..., ¢}. Jo 1a hing s6 két cip, do 16n
ctia n6 mod ta do manh yéu va ddu mo ta loai tuong tac. Do d6 mo hinh
vector Potts con dudc goi 13 mo hinh dong ho, mé hinh nay bao gom
cac vi tri trong chuyén pha 2 chiéu. Tai giéi han ¢ — oo thi mo hinh
nay tré thanh mo hinh XY, trong dé cac spin gan nhu khong bi lugng
tt héa va bi di huéng phang, phan bd tu do trong khéng gian 2 chiéu.
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2.1.4 Mo hinh Heisenberg, m6 hinh XY, mo6 hinh Ising

Mo hinh XY 13 moé hinh Potts ¢6 s6 trang thai ¢ — oo, trong dé6
cac spin gan nhu khong bi lugng t1t héa theo phuong z va bi di huéng
phang, phan b6 tu do trong khong hai 2 chiéu.

Hxy =—J > (S/Sy+5YSY) =) H,.S, (2.3)
i.j i=1
(S7)° + (s =1 (2.4)

Trong d6 J 1a hing s6 két cip gitta cic spin lan can gan nhat (ma &
day ta coi la gidong nhau theo phuong x va y), S7 va S7 lan lugt 1 céc
thanh phan hinh chiéu cta spin S; clia spin ¢ nit mang 4 theo phuong
T vay.

Mo hinh Heisenberg 1& mot mo hinh Potts duge diic trung bang cac
tham s6 co ban nhu: do 16n spin (1/2, 3/2, ...), cAu tric mang cla
momen tit (lap phuong, hinh vuéng, hinh tam giac, to ong, ...) va
hing s6 tuong tac. Day 13 mo hinh ma cac vector spin dinh huéng hoan
toan tur do trong khong gian. Vi ban chat tuong tac nén ta ciing thuong
gidi han cac cap 7, j 1a cac cap lan can gan nhat hodc tiép lan can gan
nhat. Néu hang s6 tuong tac chi phu thuoc vio khodng cach giita cac
nit ta c6 moé hinh Heisenberg dang huéng, néu tuong tac phu thudc vao
cd huéng ctia doan ndi nat ¢ va nat j, lic d6 ta c6 md hinh bat dang
huéng trong khong gian toa do. Hamiltonian trong mo6 hinh Heisenberg
c6 the viét la:

HHeisenberg = - Z JZ] (SZijx + Szysjy + SZZS;) —H Z SZ (25)
=1

(SO + (80)°+ (85)" =1 (2.6)

Trong d6 H 1a cudng do tu trudng (thanh phan —H > S; miéu ta
i=1
ning lugng Zeeman & trong hé).

Ngoai ra, ngudi ta ciing xét mot sé truong hop don gidn hon ctia mo
hinh Potts. M6 hinh Ising trong nhiéu truong hop cho phép ap dung
cac phuong phap ctia vat 1y thong ké va thu 10i gidi chinh xac. Khi dé,
vector Potts 1a vector 2 trang thai. Trong d6 Hamilton trong mo hinh
Ising c6 the dugc viét 1a:

Hlsing —_- Z JZJSZSJ - Z ﬁzs_; (27)
1,9 1=1
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Trong d6 J;; 1a hiang s két cdp gidta cac spin lan can gan nhat mot
cach tong quat.

2.1.5 Mo hinh Potts linh dong

Ching ta xét mot mang tinh thé bao gom Nj, nit mang. Nat thi ¢
c6 thé trong hoac dude dién day bdi mot phan ti tuong tac theo mo
hinh Potts c6 spin S;. Méi spin nay déu cé thé ton tai 6 ¢ trang thai.
Cac phan ti c6 thé dich chuyén tit mot nit mang dén mot nit mang
lan can dang tréng tai thoi diem dang xét duéi tac dung clia tuong tac
gitta cac spin v chuyén dong nhiét. Nhu vay thi sé phan t Ng nhé hon
s6 nat mang Ny. Tis6 ¢ = FS dudc goi 1a nong do spin. Hamiltonian

L
ctia mo6 hinh ndy cé thé dugc viét dudi dang:

Hp=—J) b(si,s;) (2.8)
(i.3)

Trong d6 J 1a hang s6 tuong tac gitta cAc nguyén tit lan can. Hamil-
tonian ctia mé hinh nay ngoai s6 hang Hamiltonian trao doéi trén thi ta
con c6 thé thém cac tuong tac hoa hoc dé mo ta vai tro clia vi tri tuong
déi gitta cAc nguyén ti trong ning luong clia toan mang. Trang thai co
ban cua hé dugc mod ta bdi Hamilton trén sé 1a trang thai ing véi cuc
tieu nang lugng lien két gitta tat ca cic phan ti trong hé. Véi sy xuat
hién ctia delta Kronecker § (s;, s;) , dé xay ra trang thai nay, mdi phan
t1t sé phai c6 téi da cac phan ti lan can nhat kha di trong trang thai
d6. Nhu vay, tai nhiet do du thap, cAc phan ti sé c6 xu hudng lien két
v6i nhiéu nguyeén ti nhat c¢6 thé. Cac phan tid 6 bé mit c6 xu hudng
tuong tac it hon cac phan ti & bén trong mang, nén & trang thai co
ban hé phan ti sé c¢6 xu huéng phan bé thanh cum cic hat sao cho
s6 nguyen ti bé mit dat cuc tiéu, khi d6 khoang cach trung binh gitta
chting 14 nhé nhat. Trang thai ndy chinh 13 trang thai ran.

Khi nhiét d6 cao hon, cac phan tit 6 bé miit dudi tac dung ctia chuyén
dong nhiét sé di chuyén vao cac 6 trong. Tai nhiét do dd cao va ndng
do cho phép, chat rdn nay sé trd thanh khi. Khi d6, déng gép cta thé
tuong tac giita cac phan tit tré nén khong dang ké so véi dong ning
chuyén dong nhiét ctia ching.
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2.2 Ly thuyét chuyéen pha

2.2.1 Khai niém pha

Trong vat 1y, pha dugc dinh nghia 14 mot vung khong gian (hoic
mot hé nhiet dong luc hoc), trong dé tat ca cac thuoc tinh vat 1y cta
hé vé co ban la dong nhat. Nhitng thuodc tinh vat 1y c6 thé 1a mat do,
chiét suat, do tir hoa, thanh phan héa hoc, ... Vidu la mot hé bao gom
nudc da va nudc dyung trong binh thuy tinh, cac cuc nuéc da 1la mot
pha, nuéc 1a pha thi hai va khong khi am 14 pha th ba so v6i nuéc da
va nudc.

Chiing ta c6 thé gia thiét mdi pha ctia chat khao sat 13 thuan nhat
nghia 14 moi thong s6 cuong tinh déu cé gia tri nhu nhau déi véi moi
diém ctia pha nghién cttu. Nhu vay mot hé thong dong nhat, tic 1a hoan
toan dong nhat vé cac tinh chat cu thé, tao thanh mot pha nhiét dong
luc hoc.

Tuy nhién, van c6 truong hop hé thong khong dong nhat, nghia 1a
trong hé c6 thé ton tai hai hay nhiéu pha nhiét dong luc hoc ciing ldc
(mot vi du 1a hé nude va nude da néu trén). Trong trusng hgp nay, gia
st ton tai mot he thong gom hai pha cling ton tai nhan nhiét 6 4p suat
khong déi. Trong qua trinh nay, mot pha sé ting vé thanh phan trong
khi d6 pha kia sé giam di. Do d6, tai mot 4p suat nhat dinh, su chuyén
doi giita hai pha ctia mot nguyén chat xay ra § mot nhiét do xac dinh.

2.2.2 Ly thuyét chuyén pha

Céc hién tugng chuyén pha néi chung lién quan dén céc ki di trong
cac ham nhiét dong. Vi du trong chuyén pha loai 1, dao ham bac nhat
ctia dai lugng chuyén pha bi gian doan. Trong chuyén pha loai 2, dao
ham bac nhat ctia dai luong lién tuc nhung dao ham bac 2 hodc cao
hon bi gian doan hodc tién t6i vo cung [18].

Yang va Lee (hai nha vat 1y ngudi My goc Hoa doat giai Nobel nam
1967 vé vat 1y hat) chi ra rang ky di xdy ra khi ham phan hoach 16n
bang 0:

Z(z,V,T)=0 (2.9)
Vi ham phéan hoach 1a ham giai tich nén ki di chi xay ra & cac gidi
han nhiét dong: V' — oo; N — oc; % — const.

Trong dé N 1 s6 phan t& ¢6 trong thé tich V, z 14 1 s6 phtic mo ta
vi tri diém trén mit phang pha con 7' 1a nhiét do tuyét déi ciia he.
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Khi V — 00; N — 00; % = const, thi ¢6 thé ton tai cac gidi han sau:

"N
P fim v Z(2,V) (2.10)
i Y e -
1 N 0
— === lim V'2=logZ 2.11
v V Vgr;ov “9- %8 (V) (2.11)

Hai dinh luat cia Yang va Lee:
Dinh luat 1: Ton tai gi6i han sau v6i moi z > 0:
Fo(2) = Jim Vtlog Z (2,V) (2.12)
—00
Dinh luat 2: Trong vung khong gian phiic R khong cé nghiém cua
Z(z,V) =0va VllogZ (2,V) = Fy(2) khi V — o0, ta c6 thé dao
phép 1ay dao ham va phép lay gi6i han:

= lim V_lzglogZ (2,V) = z2 lim V 'log Z (2.13)

v(z) Voo 0z 0z V—00
Vay v6i moi z thuc thi ta cé:
P(z)
T = Fy (2) (2.14)
1 0
— _Foo 2.1
v (2) 282 (2) (2.15)

Néu khong ton tai nghiém ctia Z(z,V) = 0 trén truc thyc z > 0,
hé chi ton tai 1 pha duy nhat. Gia st ton tai nghiém z = 2 trén truc
thuc va z > 0, khi d6 c6 chuyén pha tai z = 2. P(2) lién tuc tai z = z
nhung N/V cé thé lién tuc hodc khong lién tuc.

2.2.3 Su pha vé dbi xing khi chuyén pha

D6i v6i cap do nguyeén tit, tai nhiét do thap vat chat thuong ton tai &
cac pha khong s hitu tinh déi xting ctia hé. Vi du cac nguyén tit trong
vat lieu sat tit huéng theo cting mot huéng va do vay vi pham déi xing
xoay. Ta goi d6 1a sy pha vd dbi xing tu phat.

St pha vé ddi xing tu phat lam cho trang thai co ban bi suy bién.
Vi du déi véi he sat tir, khi tat cd cic spin ciing xoay theo mot hudng
khac thi trang thai thu dugc van 1a trang thai co ban. Khi déi xtng
lien tuc bi pha vé, trang thai co ban sé bi suy bién vo han, c6 vo sb
cac trang thai c6 cting nang lugng véi trang thai co ban. Sy pha vé doi
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xting lién tuc dan t6i sy ton tai clia cdc phuong thic dao dong kich
thich ctia trang thai co ban, vi du nhu phonon trong tinh the, séng spin
trong vat lieu sat ti.

Chuyén pha va su phéa vé déi xing tu phat xuat hien 1 do tuong téc
gitta cadc phan ti trong hé. Tuong tac hat gitta cac nguyén tit dan dén
viéc hinh thanh cic trang thai léng va trang thai rdn. Tuong tac hit
gitta cac spin huéng song song v6i nhau dan dén viéc hinh thanh pha
sat tu v6i do tu cdm tu phat khac 0. Thong thuong pha vé doéi xing
tu phat xdy ra 6 nhiét d6 T < T¢ vé6i T 1a nhiét do chuyen pha. Tai
T > T hé khong bi pha vo doi xing.

Dé nghién cttu chuyén pha ngudi ta thuong xét mot dai luong goi 1a
tham s6 trat tut (order parameter). Tham sb trat ty ctia hé thay déi khi
xdy ra chuyén pha. Cac tham sb trat tu cé thé khac nhau cho cac hé
khac nhau. Déi v6i hé sat tir, tham s6 trat ty thuong dung 14 do tir hoa
M. M>0khiT <Teva M =0khiT > Te.

2.2.4 Cac loai chuyén pha

Chuyén pha loai 1 thudng 1a chuyén pha ciu triic, trong dé xuat hién
sut thu va téa nhiét trong qué trinh chuyén pha, goi 14 nhiét chuyén pha.
Trong chuyén pha loai 1, thé tich riéng, entropy, mat do khéi luong hé
va nang luong hé bién doi nhay vot. Nhitng chuyen pha loai 1 thuong
gap la sy noéng chay, dong dac; sy héa hoi, ngung tu; sy thang hoa, ...

Chuyén pha loai 2 thuong 13 chuyén pha tinh thé, trong d6 khong
xuat hién nhiét chuyén pha, hé khong trao doi nhiét véi bén ngoai. Cac
dai luong nhu thé tich riéng, entropy, mat dé khéi lugng hée khong thay
doi dot ngot ma bién doéi lien tuc. Mot s6 tinh chat khac nhu nhiét

) . 1[0V ) :
dung riéng, hé so6 nd dang ap o = — | — | ; hé sO nén dang nhiét
VA\ir/,

1 /o0V L a2 ,

XT = v <@) bien doi dot ngot. Nhiing chuyén pha loai 2 hay gap
T

14 chuyén pha kim loai sang siéu dan & nhiét do thap, chuyéen pha sat

ti vé thuan t 6 nhiét do cao, ...

2.3 Phuong phap mo6 phong Monte Carlo

Phuong phap Monte Carlo 1a phuong phap ngiu nhién dé lay mau
(sampling) trong mot tap hop thong ke [24]. Thuat ngit “Monte Carlo”
(téen mot song bai 6 Monaco) dugc sit dung lan dau béi Metropolis (Los
Alamos, 1947). Truéc d6, phuong phap ngau nhién da dugce s dung dé
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tinh s6 Pi (1901), hodc tinh tich phan, bang cach lay mau theo phan
b6 déu. Phuong phap nay st dung thuat toan Metropolis (1953), cho
phép lay mau theo mot phan bé bat ky cho truée.

2.3.1 Tinh tich phan trong vat ly théng ké

Mot nhiém vu cta vat 1y thong ké trong vat 1y nguyeén ti 1a tinh
toan tit mo hinh Hamiltonian H cac tinh chat trung binh mong mudn,
vi du: nang lugng trung binh £ hoac do tit héa trung binh M tng véi
moi bac tu do:

E = < Z?T (2.16)
(=9),
M=ttt (2.17)

Gia tri trung binh cta cac dai lugng quan sat duge A(x) duge dinh
nghia trong cac tap hop chinh tic duéi dang:

(A (), = %/df. exp [_Z(Tf)] A(#) (2.18)
7 = /df. exp [_Zf)] (2.19)

trong d6 Z 1a tong théng ké ciia he, > S;-, ... va vector ¥ trong khong
i

gian pha tuong trung cho tap hgp cac bién s6 mo ta cac bac tu do, vi
du 7 = (81,8, ..., Sy) & (2.1), va & = (s}, S, . §N) G (2.4).

Chiing ta c6 thé goi day 14 mot van dé trong vat 1y thong ké béi vi
hé s6 chuan héa Boltzmann cé dang:

1 —H (7)
T) = —ex

p (%) = - exp { T

déng vai tro 14 mat do x4c suat mo ta trong sé thong ké ma cau hinh 7

xdy ra § trang thai can bang nhiet. Bay gio mic du (2.20) cho ta mot

mo t& chinh xac vé mat do xac suat p (¥), ching ta van con gip chit

(2.20)

rac roi: trong trudng hop tich phan trong khong gian cé sé chieéu 16n,

cac phuong phéap tich phan sé thong thudng nhu t6 hgp hinh thang,

phuong phap Simpson,... hdi tu rat cham. Do vay ta ciing mat rat nhiéu

tai nguyén thyc hién cac tich hop trong khong gian nhiéu chiéu bang
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cc phép tinh (2.16), (2.17), (2.18) va (2.19) trong cac trudng hop tong
quat.

2.3.2 Phuong phap liy mau don gian

Phuong phap Monte Carlo trong co hoc thong ké bat dau tit ¥ tudng
lam xap xi phuong trinh (2.18), trong d6 c¢6 1 tich phan trén toan mién
{7} v6i ham phan b p (Z), thanh tong cac diém trén mit phang pha
{Z1, 75, ..., Tpr } duge goi 1a phuong phap lay mau don gidn. Dén day, ta
tién hanh 14y giéi han khi M — oo thi tong nay dudc dua vé dang:

M -

> exp |42 A ()

A(@) == (2.21)
l_zl exp {]Z(jﬂil)}

Viéc lam nay gidng nhu viéc tinh s6 cac tich phan bang viéc thay

bang cac tong (véi cac bac tu do gian doan, chang han nhu trong bai
toan cho mo hinh Ising, tich phan [ dZ ¢ (2.18) va (2.19) dugdc biéu dién
thanh tong gian doan trong tat cd 2N trang thai ¥ = (S, Ss, ..., Sn),
tuy nhién & biéu thic (2.19) ta mong mudn lam viéc v6i mot tap hop
con ctia chiing, hay 14 s6 trang théi can xét M < 2V). Nhung khong
gidng cach giai thong thuong dé giai tich phan mot chiéu [ f (z)dx,
trong d6 f (x) 1a ham cta 1 bién z, mic dut vector Z 1 dai lugng nhiéu
chiéu, ching ta ciing khong khé khan dé chon ngiu nhién diém Z) trén
lu6i thong thuong.

Vi du trong mo hinh XY nhu da dinh nghia 6 (2.4), st dung diéu
kien (S%)? + (SY)? = 1 tai cac gid tri i, ta c6 thé dat

r __
S = cos ;

SY = sin @;

(3
sau d6 sit dung géc ¢ nhu 13 mot bién ngau nhién.

Viéc stt dung cac gia tri ngau nhién x;, sit dung cac s6 gid ngau nhién
dugc xuat ra bdi cac phan mém sinh s6 ngau nhién dugc xay dung bdi
may tinh. Ching s dung cac s6 ngdu nhién dé goi tén cac trang thai.
Phuong phap nay 14 mot bién thé ctia phuong phap Monte Carlo, cu
thé 1a phuong phap lay mau don gian Monte Carlo.

V6i phuong phap nay ta cé thé lam viec dugce véi tat ca cac cau hinh
trong mo hinh dang xét
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2.3.3 Phuong phap liy mau quan trong

Lay mau don gian c6 uu thé 1a c¢6 thé thu dugc thong tin vé toan
mién gi4 tri cho trudce cia mot tap hop théng ké, ngoai ra trong cach
14y mau nay thi cac gia tri thu duge doc lap théng ké véi nhau, do dé6
c6 thé ap dung dugc phép phan tich sai s6 tiéu chuan dé danh gia sai
s0.

Tuy vay, phép lay mau don gian c6 mot sé han ché, vi du nhu trong
phép lay trung binh yéu, khi xét gi6i han nhiét dong (s6 mau can lay)
N lén vo han thi cAc dao dong sé triet tiéu nhau, va cac sai s6 cia dai
luong lay trung binh ciing mat. Ngoai ra phép lay mau don gidn con
kho thé hién dugc sy tap trung clia cac gia tri c6 déng goép dang ké
trong cac tich phan.

Phuong phap lay mau quan trong 1a cach 1y mau theo mot phan bé
dugce tap trung v mién c6 déng gép dang ké trong tich phan.

Van dé 1a lam sao dé lay mau theo mot phan bé khac véi phan bd
déu? Metropolis va cac cong sy da phat trién mot ¥ tudng dé chon trang
thai {7;} khong phu thudc vao cac trang thai khac, nhung dé xay dung
mot chudi Markov trong d6 moi trang thai 2,1 dudc xay dung dua trén
trang thai trudc dé 7 bing mot xac suat chuyén doi W (# — 741). Ho
chi ra ring c6 mot cach thich hop dé chon xac suat chuyén dsi W nhu
mot gi6i han thoi gian M — oo dé ham mat do P (#;) ctia trang thai
sinh ra béi qua trinh Markov c6 thé dua vé phan bé can bing:

L, 1 H (7))
Py () =  exp [— . ] (222)

Khi d6 cac xac suat chuyén dai 1 dai luong chi phu thudc vio hiéu
ning lugng gita cac trang thai.

2.3.4 Chudi Markov

Chudi Markov 1a mot khéi niém todn hoc, moé ta mot qua trinh ngau
nhién roi rac véi tinh chat Markov. Trong mot qua trinh nhu vay, xac
suat lya chon mot trang thai chi phu thudc vao trang thai ngay trudc
n6, ma khong phu thudc vao cac trang thai truéc day. Nhu vay chudi
Markov 14 qué trinh ngau nhién khong c6 tri nhé (stochastic process
with no memory) .

Phuong phidp Monte Carlo cho ta mot chudi cac trang thai vi mo
ngau nhién:

T, Ty, Ty .. Ty 1, Ty oo
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Phuong phap Monte Carlo st dung chudi Markov, trong dé cac trang
thai ngau nhién dugce chon la cic trang thai cé tinh Markov. Khi stt dung
thuat toan Metropolis dé 14y mau va tao ra cac trang thai cua mot hé
vat 1y thi phuong phap nay dudc goi la mo phéng Monte Carlo.

2.3.5 Diéu kién can bang chi tiét

Trong dong luc hoc Monte Carlo, chudéi Markov trong moé phoéng
Monte Carlo mé ta cac trang thai lién tiép theo thoi gian, cac trang
thai nay lién hé v6i nhau theo phuong trinh chu:

C“D‘f;—f”’l) = N [Py @) W (e — @) — Py (8)W (i — 3)] (2.23)
T1—=Tp
Khi thoi gian ¢ tién ra vo ciing, dé hé ton tai ¢ trang thai can bing
thi ham phan bd ctia hat phai dat trang thai on dinh, khi d6, dao ham
ctia ham phan bd theo thoi gian bang 0. Diéu nay xay ra khi c6 dieu
kién can bang chi tiét:

Peq (fl) 7% (f[ — fl/) = Peq (fl/) 7% (fl/ — fl) (224)

Phuong trinh (2.23) cho ta biét dugc ti s6 gitta xac suat chuyén trang
thai tit ;) — &y va chuyén ngudc lai &y — & chi phu thudc duy nhat
vao sy chénh léch ning luong 0H = H (Fy) — H (7).

wm@—+@):@m< 5H> (2.25)

W (Zy — 1) kT

T viec st dung phuong trinh chit Monte Carlo, thi ta c6 thé tinh
dugc xac suat chuyén trang thai c6 dang:

% exp (—%) néu dH > 0,
L trong cac truong hgp khac.

TS

%4 (.’fl — fl/) = { (2.26)

trong d6 7 13 mot hé sb tiy ¥, ¢6 thé dugce chon lam don vi (Sau nay,
trong dong luc hoc Monte Carlo, hé s6 nay dudc chon lam don vi cua
"thoi gian Monte Carlo" va W 1a "xac suat chuyén trang thai trong 1
don vi thai gian"). Tit day ta c6 thé tim dugc trinh tu céc trang thai
T — Ty — Tp... dude quyét dinh véi sy trg giap cia ham phan bo
xac suat P(Z;) va ham phan bd x4c sudt can bang P.,(7;). Mot vi du
ching ta hay giap 14 mot hé nhiéu chudi Markov song song nhau, va
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trong d6 c¢6 N, hé 6 trang thai r, Ny hé ¢ trang thai s, ... va gia su
H(T,) < H(Z,). St dung céc s6 ngdu nhién, ta c6 thé thiét ké dugc
st dich chuyén trang thai . — #,, vA néu ching ta bd qua su chénh
lech nang luong 0H = 0, thi xac suat chuyén trang thai trong cac dich
chuyén nay c6 tinh déi xing Wsy—o () — Ty) = Wip—o (Tr — ;). Khi
d6 tong s6 dich chuyén tit trang thai &, dén Z, trong budc nay ciia chudi
Markov la:

N,y = N,W (2, — )
H (7,) — H (Z,)

= N Wy (¥, = Z5) exp |— T (2.27)
Trong khi d6 sé dich chuyén ngudc lai la:
Ny yp = NW (25 — Z)) = NWy—o (7, — @) (2.28)

Vay s6 dich chuyén thuc té AN,_,, dudc tinh bing:

ANS—)’I“ = Ny55 — Ny

vs) /ksT]  Nj
= NeWy—o (2, — T5) (exp b (; ) ko™

oxp (%) ThsT] M) (2.29)

2.3.6 Thuat toan Metropolis: thuat toan lat don spin

That toan Metropolis dugc st dung dé tinh toan cac gia tri trung
binh ¢6 cht ¥ dén su déng gép ciia cac sé hang. Y tudng chinh cta
thuat toan Metropolis 1a sit dung cic thanh phan 13 cac cau hinh dugc
xay duyng tit chudi Markov lién tuc ciia cac trang thai sao cho xac suat
chuyén trang thai khi cidu hinh can bang dugc viét dudi dang:

W (2 — &p) = min <1, exp <—;—HT>> (2.30)
B

trong d6 trang thai z; xdy ra véi xac suat dugc tinh bdi cong thic
(2.22).

Nhu vay ta nhan thiy ring xic sudt chuyén trang thai nay sang
trang thai kia sé phu thudc vao chénh léch ning lugng cta hai trang
thai. Hay n6i mot cach don gian hon, diéu d6 cho biét rang néu ning
luong 6 cau hinh sau nhé hon & cau hinh dau, thi xac suat chuyen trang
thai 14 100%, nhung néu cau hinh sau c6 nang lugng 16n hon cau hinh

24



. ) . OH
dau thi xac suat chuyéen trang théi chi la W (¥, — ) = exp <_k—T) :
B

Tu d6, Metropolis va cac cong sy [25] da dé xuat ra mot phuong phap
dé lay mau, dudc goi 1a thuat toan Metropolis, thuat toan nay dudc mo
ta gom cac budc nhu sau:

1. Chon ngau nhién 1 spin trén ludi.

2. Lat spin dé. (Day 1a mot sy dich chuyén tir trang thai 1 dén trang
thai I).

3. Tao ra mot s6 ngau nhién r v6i phan bo déu trong khoadng [0, 1],
roi xét cac trudng hop: néu r < W (#; — @), cau hinh duge chap nhan,
khi d6 cau hinh #y 1 ciu hinh tiép theo xuat hién ¢ chudi Markov; néu
r > W (Z; — @), cau hinh bi pht nhan, khi d6 hé van duy tri cau hinh
77, cau hinh tiép theo xuat hién & chudi Markov giong cau hinh cii.

Viéc lam tuan tu 3 buéc nay dugce goi 1a mot budc Monte Carlo, diéu
nay nghia 13 ta chi quan tam dén 1 spin. Sau khi xem xét qua N spin
trén toan mang ta c6 mot lan quét Monte Carlo (Monte Carlo sweep -
MCS). Tai trang thai cudi cing ctia mot MCS, trang thai clia cic spin
sé dugc ghi lai, tu d6 ta co thé tinh duoc cac dai luong vat 1y thong ke
dé tim cach mo ta dudc cac tinh chat vat 1y clia he.
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Chuong 3

Nghién citu chuyéen pha nematic
trong tinh thé 16ng

3.1 M5 hinh Iy thuyét

Trong phan nay ta xem xét hé tinh thé 16ng tuong tac theo mo
hinh Potts linh dong 6 trang thai trén mang tinh thé 1ap phuong.
Trong d6 méi phan tit duge dic trung bing vector momen spin 3,
cac phan tit khong lap day hoan toan moét mang tinh thé kich thuée
Nr = N; x Ny x N3, he s6 lap day dudc goi 1a nong do, duge dinh
nghia bing t1 s6 gitta s6 phan ti tinh thé 16ng v& sé nit mang tinh theé

Ny Ny
C = = .
NL N1><N2><N3

Trong mé hinh nay ta xét tuong tac chinh trong hé la tong hop cia
tuong tac trao doi va tuong tic Lennard — Jones, trong dé tai cac niit

mang khong c6 phan tit thi cac s6 hang lién quan dén tuong tac gitta
phan ti &y v6i cAc phan tit khac bang 0. Lic nay Hamiltonian ctia hé
dugc viét dudi dang:

H=Hp+H;_; (3.1)

Trong dé Hamiltonian clia tuong tac trao doi c6 dang:

Hp = _JO Zdai,aj —Ji Z 501-,0']- - AZ Z ng (3'2)
(i,) ((5.5)) ¢

trong d6 o; va o; 1a cac ciu hinh spin clia cdc nguyén ti thi ¢ va j, s6
hang thi nhat thi tong dudc lay trén cac nguyeén ti lan can gan nhat,
s6 hang thit 2 ducc lay tong trén cac nguyen ti lan can cla lan can
gan nhat. 6 13 delta Kronecker, con Jy va J; 1 tuong tac trao doi gitta
cac nguyén tir va dudc chon sao cho tuong tac gitta cac nguyén tit lan
can gan nhat 14 phan sit tu (Jy < 0) va sit tu doi v6i cac nguyén ti
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ké lan can gan nhat (J; > 0). SO hang cudi cung dugc lay trén tat ca
cac nguyén tit, n6 bieu thi sy di huéng ctia phan tit doc theo truc z. o)
mbi trang thai o; dugc lién két v6i vector chuan héa 3 chiéu ggi, trong
do6 Sz la thanh phan theo phuong z clia trang thai o;.

Thanh phan con lai 13 Hamiltonian tng v6i thé ning Lennard —

Jones:
ro 12 ro 6
=10, — -2 — 3.3
P 0%: <7“z',j) (Ti7j> (33)

Trong dé6 ¢ day ro = a la hing s6 mang tinh thé, r; ; 14 khodng cach
gitta hai phan tu ¢ va j.

Trong hé nay, do s6 phan ti khong bang s6 nat mang, mot phan ti
c6 thé di chuyén ti 1 nit mang dén mot nit mang con tréng dudi hiéu
ting tuong tac trao doi véi cac phan ti lan can gan nhat ¢ nhiét do 7'
O dé nong do phan tit ¢ = % phai nhé hon 1 dé trong hé xuat hién

L
sut thay doi vi tri nay. Ngoai ra ching ta st dung diéu kién bién tuan
hoan dé duy tri s6 luong phan ti va tao ra thé tuan hoan theo phuong
T vay.

Trong qué trinh mo phong, ching ta tao ra vi tri va huéng cua cac
nguyén ti mot cach ngiu nhién trong mang, sau dé ching ta thay déi vi
tri va huéng méi phan tit trong cling thoi gian bang viéc sit dung thuat
toan Metropolis, ap dung cho trang thai ci va méi ctia moi nguyén ti.
Vi tri mad mot phan ti sé di chuyen dén 1a mot nit tréng gan né trong
mang lap phuong v6i mot xac suat dude tinh toan trude. Vi tri clia moi
phan tit dugc quyét dinh chi bdi tuong tac véi cac phan ti lan can tai
nhiét do cho trude T. Ching ta bat dau tit mot cau hinh ngiu nhién,
dudc goi 1a pha mat trat tu, sau doé ta lam lanh cham hé véi mot vi
phan cta nhiét do T

Trong mo6 phéng, ching ta sit dung mot luong 16n s6 phép tinh Monte
Carlo dé6i v6i mdi phan ti ciia hé truée khi tinh trung binh cac dai luong
vat ly. Ta tinh ning lugng tdng quét, nhiét dung rieng, cac tham so trat
tu va sy bién thién clia ching (dai lugng, su thing gidng clia né), cac
trung binh nhiét dong va hé s6 khuéch tan ctia ching.

3.2 Cac dai lugng quan trong: nang lugng, nhiét
dung, do tww héa va doé cam tu
Dai luong thuong duge quan tam dé xem xét qua trinh chuyén pha

ctia hé 13 nang luong ty do. Nang luong nay bao gom tat ca cac ning
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lugng tuong téc clia cac thanh phan trong he. Tuy thuodc vao cac tuong
tac va so6 phan ti trong hé ma ta xem xét dugc nang luong tu do trong
he. Trong quéa trinh chuyén pha, lugng ning lugng chénh léch giita ning
lugng tur do ctia 1 don vi khéi lugng vat chat gitta hai pha 1 nhiét chuyén
pha cta hé.

Nhiét dung riéng ding tich 14 dai luong dic trung cho phan tng cia
vat thé khi chiu tac dong clia nguon nhiét ngoai trong dieu kién thé
tich khong do6i. Dai lugng ndy dudc dinh nghia bing:

oo (2 »

Trong vat 1y co dién, tit trusng H cta dong dién I chay trong vong

I
day ban kinh r 1a H = Dy (dinh luat Biot — Savart). Cam tng tu
mr

B 1a dai lugng xac dinh tu truong do cam tng dién tiu theo dinh luat

Faraday V A E = 5 Trong chan khong moéi lien hé gitta tir trudng

va cam ung tu la B= ,ugﬁ, trong do py = 4m.1077 (T.A_l.m) dugc goi
la do tir tham ciia chan khéng.

Trong vat liéu tu, ngudi ta dua vao do nhiém tir hay do tir héa, hoac
tit do dugc dinh nghia nhu mat do moment tir vat liéu. Don vi cia M
cing la Tesla. Khi d6 cam ting tir ¢c6 dang:

B=poH+M (3.5)

Mbi lien hé gifta do tit hoa va tit trudng c6 thé dugc biéu dién dusi
dang: B B
M = xuoH (3.6)

Dai luong y ducc goi 1a do cadm tit hay hé s6 tit héa. Don vi cla x 1a
Henri/met (H/m). Do cdm tit diic trung cho phén tng cia vat liéu khi
c6 tit trudng ngoai. Vé mit 1y thuyét, c6 thé tinh dé cam tit bang cach
1y dao ham bac 2 clia nang luong tu do I theo tit trudng ngodi H:

2
=2 (3.7

Dua vao dé cam tir ngudi ta phan loai cac vat liéu tu. Cac vat liéu
c6 theé 1a sit ti, phan sit tu, ferrit tir, thuan tit hodc nghich ti.

Trong mo6 phéng nay, tat cad tuong tac trong hé 1a tuong tac trao
doi va tuong tac Lennard - Jones, nén Hamilton ctia hé dugc viét dusi
dang: H = Hp+ Hy_ ;.
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Trong vat 1y thong ke, bang cach st dung cac két qua mo phong, 1a
cac dai lugng roi rac, ta thu dugc nang lugng cua hé:

= _Jozéffi,o'j - Jl Z 50',;,0']'
7 (i)
To 12 To ‘

Trong d6 biéu thic chi tiét ctia cac Hamiltonian nay dude lay nhu &
phan trén.
Nhiét dung riéng duge dinh nghia [27]:
E?) — (E)?
() -B)

= (3.9)

Do tit héa M dbi véi toan mang dugc dinh nghia:

1
M = q_—l [N]Iga’}q( (ZZ 50—3707> — ] (310)

Trong dé6 N la tong s6 phan ti, trong dé tong duge 14y trén tat ca
toan mang. Ta c6 thé dé thay khi tit ca cac phan ti c6 mot phuong
thi M = 1, trong d6 trong mot hé mat trat ty hoan toan, trong dé c6
6 huéng sip xép c6 s6 lugng tuong duong nhau, diéu nay lam cho tong
sé ¢6 gia tri 1a N/q, diéu d6 lam cho M = 0.

D6 cdm tir dugde tinh toan bang viéc sit dung cac gia tri do tir hoa
[28] va tinh dugc theo hé thic:

(M?) -
kT

X = (3.11)

3.3 Thuat toan Metropolis cho m6 hinh Potts linh
dong

Chiing ta sé sit dung phuong phap mo phéng Monte Carlo dé tinh do
tur héa tai nhiét do T, sau do6 tinh céic gia tri trung binh <M2> va (M).
Két thiic qua trinh mo6 phéng, ta st dung cong thitc (3.11) dé tinh .
Trong phép mé phéng nay, ta sit dung cic tinh toan cho 40 diém nhiét
do tit 1 dén 3 trong cac qua trinh dun néng cham va lam lanh cham.
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T viec quan sat cac dinh ctia do thi y theo T dé xac dinh nhiet do
chuyén pha.

Thuat toan Metropolis cho mé hinh Potts linh dong dugec moé ta nhu
sau:

e Chiung ta lya chon mot spin ngau nhién S; ctia cau hinh O} bat ki.

e Ta x4c dinh s6 lugng chd trong Ny xung quanh vi tri dé.
Néu N; = 0 spin d6 khong di chuyeén.
Néu N; # 0 spin d6 c6 thé nhdy sang vi trf ngdu nhién dang
trong va tao ra cau hinh tam thoi C,,.
e Tinh chénh léch ning lugng AE = E(C,,) — E(Cy).
Néu AE < 0 cau hinh thit duge chap nhan, cau hinh méi dugc
cap nhat: Cp1 = C),.
Néu AE < 0 tao s6 ngau nhién r ndm trong khoang [0, 1].
Néu r < €#8TAF  chip nhan ciu hinh thi, ta cap nhat ciu
hinh Ck_|_1 = Cm

Néu r > T2 cju hinh thtt khong dude chip nhan, ta sé
tao cau hinh ngau nhién méi va lip lai viéc tinh ning luong.

Dén day, st dung phan mém Fortran dé mo phéng duong bieu dién
nang lugng, nhiét dung riéng, do ti héa va dé cam tur ciia hé theo thoi
gian theo cac budc nhu sau:

1. Khéi dong phan mém Fortran.
2. Mé 1 file dé thuc hién cac lénh:

(a) Nhap cac dit lieu dau vao: khoang nhiet do (T, = 1.0;
Tynae = 3.0), s6 diém chia nhiét do (40), kich thuéc hé (N; =

N N
Ny =22 = N), nong do hat (¢ = 50%), cac dac trung cia
c

Hamiltonian trao do6i (Jy = —0,5; J; = 1; A, = 0, 1), Hamilto-
nian tuong tac Lennard - Jones (Uy = 1; 1o = a = 1), s6 budc
Monte Carlo (MCS = 2.10°).

(b) Tao ra trang thai bao gom cac nit mang ¢6 phan ti.

(c) Chon mot spin ngau nhién, sau d6 tinh s6 lugng vi tri trong
Ny. Néu Ny = 0 thi spin d6 khong dich chuyén, néu Ny # 0
thi spin d6 nhay sang vi tri ngdu nhién dang tréng va thay doéi
trang thai.
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(d) Tinh ning lugng cta hé tai cAu hinh dang xét vd cAu hinh
ngau nhién ma spin c6é thé dich chuyén dén, tit dé tinh duge
chénh léch nang lugng AF.

(e) Chon 1 s6 ngau nhién gitta 0 va 1, néu s6 duge chon nhé hon
xac suat chuyéen doi qua tinh toan thi ching ta chap nhan ciu
hinh d6, sau dé thay thé cau hinh d6 vao cau hinh dung dé
xem xét trong 1lan quét tiép theo, con lai ta tiép tuc trang thai
ctia spin thay doi mét cach ngdu nhién, tit d6 tinh lai ning
lugng va thuc hién lai viéc so sanh.

(f) Do cac lien két clia cac phan tit ¢ ria mang khong thé bi treo
lo litng va s6 cac phan tit dugc bio toan, nén ta lya chon diéu
kién bién tuan hoan dé tinh toan cac tuong tac trong he.

(g) Thuc hién mot s6 lugng du nhiéu budec Monte Carlo va lay
trung binh tai cac gia tri xac dinh cua nhiét do, tu doé tinh
cho cac nhiét do khac nhau dé xay dung dugc cac gid tri ctua
cac dai lugng theo nang lugng, nhiét dung riéng, do tiu hoa, do
cam tu theo nhiét do.

3.4 Két qua md phéng

3.4.1 Cac dai lugng vat ly théng ké ddi véi chuyéen pha ciu
tric vat lieu tinh thé 16ng 6 pha nematic

O phan nay, toi sé trinh bay két qua mo phéng cho cac dai lugng
quan trong trong qué trinh xét su chuyén pha. Hinh vé 3.1 mo ta su
phu thudc cua nang lugng, nhiét dung riéng, do tir héa va do cam tu
theo nhiét do. Chiing ta sé quan sat cac do thi cac dai lugng quan trong
ctia mo hinh khi tham s6 kich thuéc mang N = 10.

Két qua mo phéng cho nhiét dung riéng va do cam tit ¢6 1 dinh nhon
tai nhiet do Tb ~ 2,4 va dinh nhon nay c6 vi tri gidong nhau déi véi
hai dai lugng, day 14 biéu hién ctia chuyén pha loai 2 tit pha N (pha
nematic) sang pha F (pha sit tit). Do thi ning lugng cho thiy ring ¢
day khong xuat hién nhiét chuyén pha.

Dinh thit hai trong hai do thi nay 14 mot dinh tu tai nhiet do T ~
1,8, dinh nay tuong tng véi viec chuyén pha loai 1 tit pha tinh thé rin
sang pha nematic, day 1a chuyén pha cau tric, su gian doan trong do
thi nang luong E theo nhiét do 7' mo ta ring ching ta can phai cé mot
ning luong dé chuyén pha trong bai toan nay.

Dé hinh dung ré nét hon sy thay doi cau tric ctia tinh thé 16ng trong
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T T
(¢c)C-T (d) x-T
Hinh 3.1: D6 thi cAc sy phu thudc dai lugng vat 1y théng ké theo nhiét do. Nong do spin
N,
c= " =50% véi Ny =10 x 10 x 20.
Np
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qua trinh lam lanh cham, chting t6i cling da vé lai anh mo phong vi tri
va spin c4c hat tai mot s6 nhiét do tuong ting tai nhiét do cao (T = 2,90
- don vi cua nhiét do & day 1a J/kp), nhiét do trung binh (7' = 2,17 -
nhiét do sau chuyén pha ciu tric va trudc chuyén pha st tit) va nhiét
do thap (T = 1,1) nhu hinh vé 3.2. So sdnh cac két qua nay véi két
qua tinh dugc bdi nhém nghién citu ctia Aurelien Bailly-Reyre va Hung
T.Diep [26], toi nhan thay tac dong ctia thé Lennard - Jones lén cac
phan ti trong qua trinh chuyén pha. Diéu kién so sanh la tuong tac
gitta cAc phan t1t l1an can gan nhat 1 tuong tac phan sat ti, con tuong
tac gitta cAc phan tit lan can tiép theo 1a tuong tac sit tir; ngoai ra cac
hé dugc lam lanh cham, cac hé déu c6 mot thanh phan tuong tac bat
ding huéng theo phuong 2.

Truong hop Hamiltonian khong gom thé niang Lennard - Jones, thi
khi ha nhiét do, néu cac phan ti c6 di "khong gian" dé ching thay
doi vi tri, ching sé dan dan phan b6 déu trong toan mang, phan bd
tai cac vi tri cach nhau mot nat mang, nhu vay cAc phan ti sé ton tai
dinh huéng song song, nhu vay cac phan tu lic nay sé c6 trat tu dinh
huéng tam xa. Lic nay trong hé xay ra su chuyén pha tit chat 16ng qua
nematic. Tuy nhién, khi xudt hién thé ning Lennard - Jones thi khi
ha nhiét do, cac phan ti sé tap trung thanh mot khéi 6 trung tam ctia
mang. Day 1 qua trinh chuyén pha thé 1éng dang huéng - nematic - thé
ran. Khi nay cdc phan tit phan b6 trén cac nat mang lan can gan nhat
nhau sé dinh huéng d6i song nhau. Diéu nay xuat hién do dic diém
ctia ham thé Lennard - Jones, ham nay sé dat gia tri cuc tiéu tai r = a
v6i a 1a hang s6 mang, xung quanh vi tri d6 do tinh chat ctia ham thé
14 ham bac cao (bac 6 va bac 12) cia khodng cach nén "lyc" hoi phuc
tac dung lén cic phan ti sé tuong doi 16n, cuong do thé ning nay ciing
c6 bac tuong tu nhu thé trao doéi, nén tac dung tong hop ciia ching sé
lam cho hé phan t tap trung & cac nit mang lan can nhau, va spin doi
song nhu hinh vé mé phéng. Khi hé ¢ nhiét do thap, ta nhan thay rang
cac phan tit da ndm & vi tri tuong déi on dinh, qua viéc ha nhiét do
thi khong c6 su thay doi vi tri qua nhiéu, hé lai c6 trat tu tam xa, khi
d6 hé & pha tinh thé (crystal). Nhu vay, ta nhan thiy vai tro clia thé
Lennard - Jones, nguyén nhan chinh gitip cho hé c¢6 kha nang dong dac
lai thanh tinh the. Tinh chat ctia loai thé nay 1a dat cuc tiéu tai r = rg,
cho nén tai cac khoang cach xa, cac phan tit ¢c6 xu huéng hat nhau, lyc
hit nay sé déng vai tro dang ké so véi dong ning chuyén dong nhiét
khi nhiét do thap, do vay hé sé c6 xu huéng gan két v6i nhau lai thanh
mot khoi khi nhiet do he gidm xudng.

Hinh vé 3.3 mo6 ta do thi do linh dong ctia phan ti theo nhiét do.
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N N N,
Hinh 3.3: Do thi sy phu thudc d6 linh dong theo nhiét d6. Nong do spin ¢ = N—s = 50%
L
vii N, = 10 x 10 x 20.

Céac thong tin tir hinh vé cho thay ridng & nhiét do thap thi do linh dong
ctia phan ti thap hon, tham chi tai c6 thé vé 0, diéu nay mo ta ring
cac phan ti gan nhu khong thay doi vi tri tai nhiét do nay, dicu nay
két hop cting v6i hinh 4nh mo ta vi tri cAc hat chi ra rdng cac phan ti
& nhiét do nay ton tai ¢ the rin.

Nhu vay, v6i viec thém vao thé ning Lennard - Jones, so sanh véi
cac két qua tu [26], ta nhan thiy vai tro ctia thé nang nay. Khi ta ha
nhiét do, trong mo phéng, ta nhan thay hai diém chuyén pha. Chuyén
pha thi@ nhat 14 chuyén pha tit chit léng dang huéng sang tinh thé
16ng nematic, chuyén pha tht hai 14 chuyén pha ti tinh thé 1éng sang
chat ran tinh thé. Diéu nay hoan toan phit hop véi cac két qua tir thuc
nghiém. Vi li do d6, tit day vé sau chiing toi stt dung thé ning Lennard
- Jones dé khao sat qua trinh chuyén pha ctia hé nematic.

3.4.2 Su thay doi cac dai lugng vat 1y théng ké theo ndng do
he

Khi xét sy anh hudéng ctia nong do lén tinh chat cia tinh thé 16ng,
chiing t6i thu dugc mot sé két qua mo ta trén hinh 3.4. Cu thé ching
toi xem xét cac truong hop ¢ = 50% va ¢ = 30%. Két qua mo phoéng
chi ra rang, néu xét hé "loang" hon, khi d6 ham ning luong sé cao hon,
cac nhiét do chuyén pha (chuyén pha cau tric va chuyén pha nematic)
sé gan nhau hon, cac dinh & do thi nhiét dung riéng cao hon, khi dé
nhiét do chuyén pha cau tric va chuyen pha nematic sé xay ra é gan
nhau hon. C6 thé 1y giai cho viéc nay 1a v6i ndng do hat loang hon thi
cic hat sé nam & cac vi trf xa nhau hon, khi d6 tuong tac giita ching
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Hinh 3.4: Do thi sy phu thuoc cac dai lugng vat 1y théng ké theo nhiet do. Dudng mau
R N, .
dé: nong do spin ¢ = N—S = 50% v6i N = 10 x 10 x 20. Duong mau xanh: nong do spin
L
N,
c=—"=30% v6i N, = 10 x 10 x 33.
Ny,
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yéu di, thé ning tuong tac mang dau am nén ham ning luong cao hon.
Khi ha nhiét do thi cling vé6i su lai gan nhau ctia cic phan tit thi tac
dung ciia tuong tac trao doi méi dudc ké dén va bat dau thé hien vai
trd clia minh trong thé ning cta he.

Ngoai ra khi gidm nong do ctia hé, cic tuong tac trao doi va tuong
tac Lennard - Jones sé c¢6 moi lien hé v6i nhau nhiéu hon. Trong d6
sit chuyén pha nematic khi nong do hé cang nhé thi cang c6 xu huéng
dich chuyén tit chuyén pha loai 2 vé loai 1. Nhiét lugng can cung cap dé
chuyén pha ngay cang 16n. Nhu vay véi nong do da nhé, thi hai chuyén
pha nay sé c¢6 xu huéng lai gan nhau va nhap thanh mot.

3.4.3 Su thay déi cic dai lugng vat ly théng ké theo kich
thuéc hé

Tiép day ching toi vé do thi cac dai luwogng nang luong, do tit hoa,
nhiét dung riéng va do cam tir theo nhiet do 7' ddi vé6i cadc mang c6 N
— 10, 14, 18 va 22. Qua hinh vé 3.5 t6i nhan thay rang khi ting kich
thudc heé len thi ning luong ctia hé giam xudng, nhiét do tai thoi diem
x4y ra cac chuyen pha dan ting lén, cac dinh chuyén pha trong cac do
thi nhiét dung riéng va do cam tit dan dich chuyén vé phia nhiét do cao
hon, cac dinh nay ciing c¢6 do cao 16n hon khi nhiét do tang.

Tuy nhién trén thuc té thi s6 hat nhé nhu chi ¢6 ¥ nghia trén mo
hinh va khong c6 ¥ nghia thuyc té. Giéi han cic dai lugng mo phdng dé
c6 ¥ nghia trén thuc té 1a N — oo. Khi s6 hat ting lén, nhiét do chuyén
pha tang lén dén mot gia tri cu thé T... Ham nay c6 dang:

A
Te (N) =T (00) + ~Na (3.12)

O day A v o la hiing s6. Cac hieu tng kich thudc chi tiét, quy luat
bién thién ctia cac dai lugng vat Iy dic trung ctia hé theo kich thuée da
dugc thao luan trong [29] va [30].
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Hinh 3.5: D6 thi sut phu thuoc cac dai lugng vat 1y théng ké theo nhiét do. Nong do spin
N,
e = 5 = 50% vGi Ni = N x N x 2N véi N = 10, 14, 18, 22.
L
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Két luan va kién nghi

V6i muc tiéu kho sat qua trinh chuyén pha nematic trong tinh thé
16ng, dé tai da dugce thuc hién va thu dude mot sé két qua sau:

Ching t6i da st dung tuong tac trao doi va thé ning Lennard - Jones
trong Hamiltonian ctia hé 6 trang thai ctia tinh thé 16ng & pha nematic
va mo hinh héa hé phan ti st bing mo hinh Potts linh dong. Trong
dé6 tuong tac trao doi c6 dang phan sit tit v6i tuong tac cac phan ti
lan can gan nhat va tuong tac sat tit d6i véi cac tuong tac phan ti
lan can tiép theo. Tt d6 st dung mo6 phéng Monte Carlo dé khao sét
ning lugng, nhiét dung, do ti héa va do cam tur theo nhiét do trong
qué trinh 1am lanh cham tinh thé 16ng. T nhitng két qud dé tim hiéu
vé qué trinh va tinh chat ctia nhiing chuyén pha trong tinh thé 16ng.

Cac két qua mo phong da chi ra 2 qué trinh chuyén pha, mot chuyén
pha loai 1 v& mot chuyén pha loai 2 xuét hién trong qua trinh lam lanh
cham hé. Cac tham sb ctia qua trinh chuyén pha nay thay déi theo ndng
do va kich thuéc mang. Khi lam lanh cham, hé sé chuyén tit pha dang
huéng, cac nguyén ti phan bé déu trong khong gian dén pha tinh thé
16ng nematic, sau d6, khi tiép tuc lam lanh, chng sé héa ran tai nhiét
do thap. Cac két qua nay hoan toan phu hop vé6i thuc nghiém tim ra
tinh thé long.

Céc két qua trong bai [26] chi ra rang véi viec chi sit dung tuong téc
trao doi, trong hé tinh thé 16ng chi xuat hién mot chuyen pha (chuyén
pha loai 2 v6i nematic va loai 1 v6i smectic), tuy nhién véi viéc thém
vao tuong tac Lennard - Jones, cac két qua mo phéng da chi ro sy xuét
hién ctia 2 diém chuyén pha, cho ching ta két qua gan hon véi thuec
nghiém. Do vay su md rong nay 14 c¢6 co sé v c¢6 thé dudc tiép tuc st
dung trong cac mo phéng tiép theo.

Tinh thé 16ng 14 loai vat liéu c¢6 cau tric phiic tap, tuy nhién né lai
c6 nhiéu tng dung trong thuc té. Tim hiéu vé cac tinh chat cta tinh
thé 16ng 1& mot linh vyc thu hat nhiéu sy cha ¥ clia cadc nha nghién ciu.
M6 hinh dudce xét trong bai todn nay 14 mo hinh tinh thé 16ng tuong
tac véi nhau qua tuong tac trao doéi gita cac spin va thé nang tuong tac
Lennard - Jones. Tiép tuc huéng nghién citu, chiing t6i sé md rong tim
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hiéu vé qua trinh chuyén pha nay dudi tac dung ctia nhiéu loai tuong
tac khac 6 quy mo nguyeén tit. T d6 so sanh va giai thich dudc cac két
qua thuc nghiém cta cac nhém tién hanh nghién ctu chuyéen pha ciu
trac trong tinh thé 1éng 6 pha nematic.
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