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MÞ �ÂU 

1. Tính cÁp thi¿t cāa lu¿n án 
KhoÁng mßt th¿p niên trá l¿i �ây, v¿t lißu tß hÿp (nanocomposite) �°ÿc t¿p trung nghiên cÿu và ÿng dÿng 

rßng rãi dÿa vào nhÿng tính ch¿t nßi trßi nh° linh �ßng, có thß k¿t hÿp nhißu °u �ißm cÿa các v¿t lißu thành ph¿n 
cing nh° v¿t lißu nßn làm t�ng tính sinh khÁ dÿng cing nh° hißu quÁ ÿng dÿng. Vßi nhÿng °u �ißm �ó, v¿t lißu tß 
hÿp vßi thành ph¿n là các h¿t nano tÿ �°ÿc nhúng trong lßp vß polymer phân hÿy sinh hßc �ã �°ÿc �°a vào ÿng 
dÿng thÿc tißn nh° �ánh d¿u nhãn sinh hßc, hß vi l°u (micro fluidics), hß phân phßi thußc h°ßng �ích, t�ng thân nhißt 
cÿc bß& cho th¿y tißm n�ng to lßn cÿa chúng trong l)nh vÿc sinh d°ÿc hßc, y sinh hßc nói riêng và các ÿng dÿng 
thÿc tißn khác nói chung.  

�ß �°a vào các ÿng dÿng thÿc tißn có sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài, �¿c bißt là các ÿng dÿng trong l)nh vÿc y 
sinh hßc, vißc khÁo sát, phân tích và �ánh giá các �¿c tr°ng tÿ tính, cÿ thß là các thông sß vi tÿ nßi t¿i nh° dß h°ßng 
tÿ, mô-men xo¿n, nhißt �ß khóa (blocking temperature) cÿa các v¿t lißu này là r¿t quan trßng, là nhân tß chính chi 
phßi hißu quÁ cÿa v¿t lißu khi �°a vào ÿng dÿng thÿc tißn. Do �ó, vißc xác �ßnh chính xác thông tin hàm phân bß 
kích th°ßc cing nh° Ánh h°áng cÿa v¿t lißu nßn và vai trò cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc cÿa các h¿t nano tÿ 
bên trong v¿t lißu tß hÿp �óng vai trò then chßt tr°ßc khi �°a vào các ÿng dÿng y sinh. 

Mßt m¿t, tuy các ph°¢ng pháp phân tích thÿc nghißm hißn �¿i có °u �ißm là trÿc quan, có thß �ßnh tính và 
�ßnh l°ÿng các �¿i l°ÿng v) mô (macroscopic) nh°ng tßn kém vß thßi gian, nhân lÿc, v¿t lÿc, �ß l¿p l¿i không cao, 
nhißu thi¿t bß �¿t tißn ch°a �°ÿc trang bß trong n°ßc. Bên c¿nh �ó, các thí nghißm và �o �¿c á nhÿng �ißu kißn �¿c 
bißt (nhißt �ß r¿t cao ho¿c nhißt �ß tuyßt �ßi 0 K, kích thích xung laser t¿n sß siêu nhanh 3 ultrafast) là khó th¿m chí 
mßt vài tr°ßng hÿp không thß thÿc hißn �°ÿc. Ngoài ra, hß v¿t lißu có kích th°ßc á c¿p �ß vi mô (microscopic) d¿n 
�¿n khÁ n�ng �ßnh l°ÿng các �¿i l°ÿng c¿n �o trá thành thách thÿc �ßi vßi các ph°¢ng pháp �o �¿c thÿc nghißm.  
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

Sÿ liên hß giÿa thÿc nghißm, lý thuy¿t & mô phßng 
máy tính trong khoa hßc v¿t lißu 

M¿t khác, các lý thuy¿t tÿ tính �ã có mßt lßch sÿ hình thành và phát trißn lâu dài bên c¿nh thÿc nghißm trÿc 
quan, nó khái quát hóa và t¿o ra mßt nßn tÁng vÿng ch¿c cho các nghiên cÿu cing nh° ÿng dÿng các v¿t lißu tÿ vào 
thÿc tißn. Tÿ �ó xây dÿng nên các công cÿ tính toán m¿nh m¿ ch¿ng nhÿng góp ph¿n hß trÿ giÁi quy¿t nhÿng h¿n 
ch¿ cÿa thÿc nghißm mà còn ki¿n t¿o ra các mô hình toán 3 khung x°¢ng cÿa các mô phßng máy tính, cho phép 
không chß �ào sâu nghiên cÿu h¢n nÿa tính ch¿t vi tÿ nßi t¿i cÿa v¿t lißu mà còn có thß làm thÿc nghißm vßi giá r¿, 
giÁi phóng sÿc lao �ßng cÿa ng°ßi nghiên cÿu, �ß l¿p l¿i cao, rút ng¿n thßi gian nghiên cÿu, có thß tiên nghißm các 
tính ch¿t v) mô cÿa v¿t lißu. Mßt th¿p kÿ trá l¿i �ây, các hß máy tính hißu n�ng cao (High performance computer), 
siêu máy tính (Super computer) �°ÿc ra �ßi vßi c¿u hình v°ÿt trßi cßng h°áng cùng các giÁi thu¿t tính toán song 
song m¿nh m¿, cho phép tính toán và mô phßng các hß v) mô (m¿u thÿc) tÿ các tham sß á c¿p �ß vi mô (nguyên tÿ) 
vßi sß l°ÿng lên �¿n hàng tÿ nguyên tÿ. Bên c¿nh �ó, g¿n �ây hß máy tính l°ÿng tÿ (Quantum computer) ra �ßi, càng 
thúc �¿y tißm n�ng to lßn cho các nghiên cÿu tính toán và mô phßng cho khoa hßc nói chung và khoa hßc v¿t lißu 

Thÿc nghiám 

Mô phãng Lý thuy¿t 
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nói riêng. Ngoài ra, thành quÁ cÿa cußc cách m¿ng công nghißp l¿n thÿ t° vßi sÿ ra �ßi cÿa các kÿ thu¿t hißn �¿i nh° 
dÿ lißu lßn (Big data) và hßc máy (Machine learning) �ã má ra các h°ßng nghiên cÿu mßi m¿ mang �¿y tính tiên 
nghißm trong vißc thi¿t k¿ và nghiên cÿu v¿t lißu. Tuy nhiên, nhißu tính ch¿t và hißn t°ÿng cÿa v¿t lißu xÁy ra trên 
hai ho¿c nhißu quy mô (Scale) á cÁ không gian và thßi gian. �ißu này gây ra sÿ thi¿u thông tin, �ánh giá không �¿y 
�ÿ á nghiên cÿu thÿc nghißm ho¿c sÿ dÿng các x¿p xß g¿n �úng/bß qua trong các tính toán thu¿n túy/mô phßng máy 
tính, mà n¿u cß g¿ng thÿc hißn toàn bß s¿ d¿n �¿n lãng phí thßi gian và tißn b¿c. Thi¿u sÿ tham chi¿u qua l¿i giÿa 
k¿t quÁ thÿc nghißm, lý thuy¿t và tính toán mô phßng d¿n �¿n các k¿t quÁ thu �°ÿc trá nên <rßi r¿c=. �ß giÁi quy¿t 
v¿n �ß �ó, vißc k¿t hÿp cÁ nghiên cÿu thÿc nghißm, lý thuy¿t và mô phßng máy tính �ß khÁo sát tính ch¿t cÿa các 
lo¿i v¿t lißu �ang d¿n trá thành mßt xu h°ßng mßi trên th¿ gißi. 
2. Mÿc tiêu nghiên cău cāa lu¿n án 

Vßi mong mußn xây dÿng mßt mô hình nghiên cÿu tính ch¿t tÿ tính cho các c¿u trúc v¿t lißu tß hÿp thông 
dÿng �ang �°ÿc �°a vào các ÿng dÿng y sinh hßc hißn nay nh° liposome, vi c¿u, vi nang, micelles, dendrimer, kß cÁ 
các v¿t lißu dÿa trên nßn carbon (CNT, Graphene) cùng vßi nhÿng hißu bi¿t h¿n h¿p cÿa bÁn thân, tác giÁ cß g¿ng 
thÿc hißn mßt nghiên cÿu �a chißu k¿t hÿp thÿc nghißm, lý thuy¿t tÿ tính và mô phßng máy tính �ß hình thành nên 
mßt mô hình cho phép khÁo sát, �ßnh l°ÿng và �ánh giá mßt cách chi ti¿t nh¿t có thß các tính ch¿t vi tÿ nßi t¿i cÿa 
hß v¿t lißu tß hÿp. Dÿa vào các nghiên cÿu tr°ßc �ây cÿa chúng tôi, �ßng thßi nh¿m �¢n giÁn hóa �ß thu¿n lÿi trong 
vißc khÁo sát, cÿ thß hóa nh°ng không làm m¿t �i tính tßng quát cÿa mô hình, mßt hß v¿t lißu tß hÿp �¢n giÁn �°ÿc 
ÿng dÿng trong nhißu l)nh vÿc nh° vi c¿u tÿ tính Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate) chÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 �°ÿc 
lÿa chßn �ß làm �ßi t°ÿng khÁo sát cÿ thß. Tÿ �ó, tác giÁ thÿc hißn lu¿n án <Mô phßng Monte Carlo cho hß vi c¿u 
tÿ tính Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate)=. Tên lu¿n án 3 do nhÿng quy �ßnh vß chßnh sÿa tên nên không bao hàm 
�°ÿc toàn bß sß l°ÿng công vißc �°ÿc nghiên cÿu sinh thÿc hißn trong lu¿n án này. Ph¿n nßi dung lu¿n án bên d°ßi 
s¿ thß hißn �¿y �ÿ trình tÿ công vißc trong nghiên cÿu này.  
3. Các nßi dung nghiên cău chính cāa lu¿n án  

Trong lu¿n án này, ph¿n �¿u tác giÁ trình bày các ph°¢ng pháp thÿc nghißm nh¿m ch¿ t¿o và �o �¿c các �¿c 
tr°ng v) mô ban �¿u cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate).  

Ph¿n ti¿p theo, tác giÁ sÿ dÿng các tính toán sß dÿa trên các lý thuy¿t tÿ nh¿m khÁo sát vß các thông sß nßi 
t¿i cÿa v¿t lißu tßng hÿp �°ÿc nh° hàm phân bß kích th°ßc h¿t, h¿ng sß dß h°ßng tÿ hißu dÿng. Các thông sß này k¿t 
hÿp vßi k¿t quÁ thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm s¿ trá thành thông sß �¿u vào cho các mô phßng máy tính nh¿m bißu thß/�¿i 
dißn mßt cách chính xác nh¿t v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate) tßng hÿp �°ÿc, �ßng thßi t�ng sÿ 
chính xác cho các k¿t quÁ mô phßng.  

Cußi cùng, tác giÁ thÿc hißn các ph°¢ng pháp mô phßng máy tính cho hß thÿc (m¿u v¿t lißu �ã tßng hÿp) 
nh° Monte Carlo, mô phßng mô hình spin nguyên tÿ �°ÿc thÿc hißn �ß khÁo sát, �ánh giá và �ßnh l°ÿng các thông 
sß vi tÿ nßi t¿i cing nh° hành vi �ßng hßc tÿ tính phÿc t¿p cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate). Tÿ 
nhÿng k¿t quÁ thu �°ÿc, tác giÁ cß g¿ng �°a ra mßt sß các tiên nghißm quan trßng cho thÿc nghißm. 

 
CH¯¡NG 1. TÞNG QUAN 

1.1. Vi cÃu tą tính Fe3O4/Poly(Glycidyl Methacrylate)  
Poly (Glycidyl Methacrylate) (PGMA) là mßt polymer phß bi¿n trong cÁ ÿng dÿng công nghißp l¿n y sinh 

vì các �¿c �ißm: r¿ tißn, t°¢ng hÿp sinh hßc và không �ßc h¿i, có khÁ n�ng tÿ hÿp (seft-assembly), phân hÿy sinh 
hßc và nh¿y cÁm vßi pH. Hình thái cÿa các d¿n xu¿t PGMA r¿t �ßc �áo, có thß t¿o ra các c¿u trúc phÿc t¿p b¿ng 
cách tÿ hÿp, ch¿ng h¿n nh° micelle (hình c¿u, hình trÿ ...), micelle �Áo (RM), viên nang và h¿t nano [5]. Ngoài ra, 
các tác nhân khác nhau cÿa các y¿u tß bên trong và bên ngoài, ch¿ng h¿n nh° chißu dài và tÿ lß cÿa ph¿n kÿ n°ßc, 
pH, thành ph¿n dung môi và nhißt �ß có thß thay �ßi hình thái cÿa chúng [6]. Ngoài ra, °u �ißm cÿa PGMA là °a 
n°ßc, các nhóm epoxy có thß dß dàng bi¿n �ßi �ß mang nhißu nhóm chÿc phÁn ÿng nh° NH2, COOH, SH, có thß 
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liên hÿp vßi các phân tÿ sinh hßc (kháng thß, peptit, thußc) [7], và tính ßn �ßnh (không k¿t tÿ) trong các môi tr°ßng 
sinh hßc khác nhau. �ß hình thành mßt hß v¿t lißu vi c¿u �¢n giÁn �°a vào các ÿng dÿng thÿc tißn b¿ng vißc sÿ dÿng 
tÿ tr°ßng ngoài, các h¿t nano tÿ Fe3O4 (mßt v¿t lißu quen thußc, r¿ tißn, dß tßng hÿp, tính t°¢ng hÿp sinh hßc tßt, �ß 
tÿ hóa bão hòa cao) �°ÿc phân tán vào bên trong ma tr¿n polymer PGMA hình thành nên vi c¿u tÿ tính 
Fe3O4/Poly(Glycidyl Methacrylate). 

Quá trình phân tán này còn có tác dÿng nh¿m tránh sÿ k¿t tÿ cÿa các h¿t nano tÿ (nguyên nhân là do các 
t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc, lÿc hút London-van der Waals giÿa các h¿t nano tÿ) gây Ánh h°áng �¿n tính ch¿t tÿ 
cÿa v¿t lißu [8]. Các khÁo sát tr°ßc �ây �ã cho th¿y tißm n�ng to lßn cÿa chúng trong y hßc nano, công nghß sinh hßc 
và sinh hßc phân tÿ [9].  
1.1.1. Thành ph¿n c¿u t¿o 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.2. Mô hình minh hßa vi c¿u tÿ tính Poly(Glycidyl Methacrylate) 2 chißu (a) và 3 chißu (b) 
1.1.2. V¿t lißu nßn Poly(Glycidyl Methacrylate) 
-Danh pháp th°ßng dùng: Poly(Glycidyl Methacrylate); 2 - Propenoic acid, 2 - methyl-, oxiranylmethyl ester.  
-Công thÿc phân tÿ: (C7H10O3)n 
-Mn = 10.000-20.000 (�vC) 
- �¿c �ißm: phân hÿy sinh hßc và thông minh nh¿y cÁm vßi pH, poly (glycidyl methacrylate), �óng r¿n ho¿c tr°¢ng ná 
khi có sÿ thay �ßi pH cÿa môi tr°ßng xung quanh, có thß t¿o ra các lo¿i polymer khßi (block copolymer) có khÁ n�ng 
�áp ÿng nhißu h¢n 1 lo¿i kích thích tÿ môi tr°ßng bên ngoài (dual responsive), có d¿ng hình c¿u, kích th°ßc khá �ßng 
�ßu, ít bß k¿t tÿ nên �°ÿc dùng làm tác nhân phân tán. Ngoài ra, bß m¿t dß bi¿n tính �ß t¿o thêm các nhóm chÿc 
amino NH2-, dißn tích bß m¿t lßn, �uôi kÿ n°ßc quay vào bên trong lõi t¿o thành mßt khoÁng trßng giÿa h¿t vi c¿u. 
G¿n �ây, �°ÿc sÿ dÿng trong công nghß MEM (Micro ElectroMechanical) �ß �óng gói (packaging) các chip sÿ dÿng 
trong c¢ thß ng°ßi ho¿c các trong các hß t°¢ng tác vßi các ph¿n tÿ sinh hßc.  
1.1.3. V¿t lißu thành ph¿n: H¿t nano tÿ Fe3O4  

Oxit s¿t tÿ Fe3O4 là mßt oxit hßn hÿp FeO.Fe2O3 thußc nhóm ceramic tÿ, �°ÿc gßi là Ferrite. Trong mßt ô 
�¢n vß �ßu có 8 vß trí tÿ dißn và 16 vß trí bát dißn. 

Mßt hß v¿t lißu tÿ cÿ thß s¿ tßn t¿i các d¿ng n�ng l°ÿng tÿ khác nhau. Tßng cÿa t¿t cÁ các d¿ng n�ng l°ÿng 
tÿ �óng góp vào hß hình thành n�ng l°ÿng tÿ tßng cßng. Cÿc tißu hóa n�ng l°ÿng tßng cßng s¿ quy �ßnh c¿u trúc �ô-
men cÿa h¿t nano tÿ. Thông sß này r¿t quan trßng trong quá trình mô phßng máy tính cho các v¿t lißu tÿ. 
1.1.4. Āng dÿng tißm n�ng cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(Glycidyl Methacrylate) 
 V¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(Glycidyl Methacrylate) hißn nay �ang �°ÿc ÿng dÿng rßng rãi trong các ÿng dÿng 
y sinh có sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài quan trßng nh°: phân phßi thußc h°ßng �ích, t�ng thân nhißt cÿc bß, vi l°u và xÿ 
lý n°ßc (h¿p phÿ iôn kim lo¿i n¿ng). Qua �ó cho th¿y tißm n�ng lßn cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(Glycidyl 
Methacrylate). 
1.2. Mô phãng máy tính trong khoa hác v¿t liáu 

a) b) 

Oxy Carbon Hydro Nit¢ H¿t nano tÿ Fe3O4 
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Mô phßng trên máy tính là vißc sÿ dÿng máy tính �ß mô phßng (b¿t ch°ßc) l¿i các sÿ kißn/hißn t°ÿng trong 

tÿ nhiên (hß thßng) dÿa trên mßt mô hình �°ÿc xây dÿng tr°ßc �ó (mô hình giÁi tích). 
 Quá trình mô phßng trên máy tính yêu c¿u các chi ti¿t kÿ thu¿t nh°: tr¿ng thái ban �¿u cÿa mô hình, �ißu 
kißn biên, th¿ t°¢ng tác. Vßi các b°ßc chính: xây dÿng mô hình Ā xây dÿng ch°¢ng trình Ā ch¿y thÿ Ā tham chi¿u 
k¿t quÁ. Vißc xây dÿng ch°¢ng trình tùy vào mô hình �°ÿc xây dÿng tr°ßc �ó và các k¿t quÁ mong mußn thu �°ÿc, 
có r¿t nhißu nhÿng ph¿n mßm mißn phí ho¿c th°¢ng m¿i �°ÿc dÿng (build) và �óng gói (package) s¿n các th° vißn 
nh° Materials studio, GROMACS, LAMMPS, Quantum ESPRESSO, VASP& ho¿c tÿ build b¿ng các ngôn ngÿ l¿p 
trình thông dÿng nh° C++, Matlab, Python& 
1.3.Tình hình nghiên cău 
1.3.1.Trong n°ßc 

�¿n thßi �ißm hißn t¿i, theo hißu bi¿t tßt nh¿t cÿa tác giÁ, ch°a ghi nh¿n �°ÿc các công trình nghiên cÿu vß 
hß v¿t lißu vi c¿u tÿ tính PGMA tÿ thÿc nghißm, lý thuy¿t cho �¿n mô phßng máy tính. 
1.3.2.Trên th¿ gißi 

Các nghiên cÿu cÿa các hßc giÁ trên th¿ gißi �ã cho th¿y tißm n�ng ÿng dÿng cÿa v¿t lißu vi c¿u tÿ tính 
PGMA trong y sinh hßc. Vißc khÁo sát �¿c tr°ng cÿa chúng b¿ng các ph°¢ng pháp phân tích thÿc nghißm và các thí 
nghißm <in-vitro= cing �ã �°ÿc thÿc hißn, tuy nhiên vißc khÁo sát vß tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu vi c¿u tÿ tính PGMA 
v¿n ch°a �°ÿc thÿc hißn mßt cách th¿u �áo. 

Trong khuôn khß lu¿n án này, nh¿m khÁo sát trÿc quan và chi ti¿t vß tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu vi c¿u 
Fe3O4/PGMA (polymer PGMA là v¿t lißu phi tÿ, nên tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu vi c¿u phÿ thußc hoàn toàn vào tính 
ch¿t tÿ cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 phân bß bên trong ma tr¿n polymer PGMA) 3 �ißu mà các hßc giÁ khác ch°a báo 
cáo, tác giÁ s¿ thÿc hißn tßng hÿp v¿t lißu vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA và sÿ dÿng mßt sß các ph°¢ng pháp phân tích 
thÿc nghißm c¿n thi¿t tßi thißu (nh¿m giÁm thißu tßi �a chi phí) �ß khÁo sát các �¿c tr°ng cÿa v¿t lißu vi c¿u ch¿ t¿o 
�°ÿc. Thêm vào �ó, tác giÁ s¿ áp dÿng các ph°¢ng pháp tính toán sß �ß °ßc l°ÿng thông sß vi tÿ nßi t¿i quan trßng 
�¿i dißn cing nh° quy¿t �ßnh tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu vi c¿u nh° h¿ng sß dß h°ßng tÿ và xác �ßnh chính xác sÿ phân 
bß kích th°ßc cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 �ßnh hình bên trong vi c¿u. Ngoài ra, theo nh¿n �ßnh cÿa tác giÁ, t°¢ng tác 
l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 s¿ Ánh h°áng �¿n sÿ phân bß cÿa chúng bên trong ma tr¿n polymer 
PGMA. H¢n nÿa, t°¢ng tác l°ÿng cÿc cing có vai trò và Ánh h°áng nh¿t �ßnh �¿n tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu vi c¿u. 
Nh¿m làm sáng tß nh¿n �ßnh �ó, ph°¢ng pháp mô phßng Monte Carlo �°ÿc thÿc hißn �ß chÿng minh sÿ tßn t¿i cÿa 
t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 �°ÿc tÁi trong vi c¿u. Cußi cùng, nh¿m khÁo sát các thông 
sß khác nh° mô-men xo¿n, phân bß mô-men tÿ cÿa các h¿t nano tÿ, sÿ Ánh h°áng cÿa kích th°ßc h¿t nano tÿ lên 
tính ch¿t tÿ cÿa hß v¿t lißu, vai trò và Ánh h°áng cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc lên tính ch¿t tÿ cÿa hß v¿t lißu&, 
các mô phßng mô hình spin nguyên tÿ s¿ �°ÿc thÿc hißn dÿa trên dÿ lißu �¿u vào là các các k¿t quÁ thu �°ÿc tÿ thÿc 
nghißm và tính toán lý thuy¿t sß �°ÿc thÿc hißn tr°ßc �ó nh¿m t�ng tính chính xác và �Ám bÁo các mô phßng mô tÁ 
chính xác nh¿t hß v¿t lißu thÿc �ang xét. Bái vì vißc khÁo sát �ßnh tính/�ßnh l°ÿng các thông sß vi tÿ nßi t¿i bußc 
phÁi �°ÿc thÿc hißn á nhÿng �ißu kißn �¿c bißt (nh° nhißt �ß tuyßt �ßi, nhißt �ß Curie, nhißt �ß cao, lo¿i bß sÿ tßn 
t¿i cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc, ràng bußc h°ßng �o �¿c, thay �ßi kích th°ßc/khoÁng cách giÿa các h¿t nano tÿ trong vi 
c¿u&) mà �ßi vßi các ph°¢ng pháp thÿc nghißm là rào cÁn/thách thÿc lßn nên các ph°¢ng pháp mô phßng máy tính 
�°ÿc thÿc hißn �ß v°ÿt qua rào cÁn �ó. Bái vì thông sß �¿u vào cho các mô phßng máy tính là thu �°ÿc tÿ thÿc 
nghißm cho nên sai sß n¿u có trong mô hình nghiên cÿu này s¿ chß xu¿t phát tÿ sai sß cÿa thÿc nghißm (do sai sß cÿa 
phép �o, ng°ßi �o �¿c, �ißu kißn thÿc nghißm&) mà không phÁi bÁn thân mô hình hay các ph°¢ng pháp mô phßng 
máy tính �°ÿc trình bày trong lu¿n án này. Khái quát hóa các ph°¢ng pháp nghiên cÿu cÿa lu¿n án �°ÿc mô tÁ á 
hình 1.28, chi ti¿t tÿng quá trình thÿc hißn s¿ �°ÿc tác giÁ trình bày cÿ thß á các ch°¢ng sau.  
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Hình 1.28. Khái quát các ph°¢ng pháp nghiên cÿu cÿa lu¿n án 
Sÿ k¿t hÿp nghiên cÿu �a chißu: Thÿc nghißm, lý thuy¿t và mô phßng. 

 
CH¯¡NG 2. PH¯¡NG PHÁP NGHIÊN CĂU 

 
2.1.Thÿc nghiám 
2.1.1.Quy trình tßng hÿp 
 

 

 

 

Hình 2.1. S¢ �ß mô tÁ quy trình tßng hÿp v¿t lißu vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA. 
2.1.2.Các ph°¡ng pháp phân tích 
 Các ph°¢ng pháp �o �¿c hißn �¿i và c¢ bÁn �°ÿc sÿ dÿng �ß thu �°ÿc các �¿c tr°ng thi¿t y¿u nh¿t cÿa v¿t 
lißu tßng hÿp �°ÿc nh°: nhißu x¿ tia X (XRD), quang phß hßng ngo¿i bi¿n �ßi Fourier (FTIR), tÿ k¿ m¿u rung 
(VSM), hißn vi �ißn tÿ quét (SEM), hißn vi �ißn tÿ truyßn qua (TEM), phß h¿p thÿ nguyên tÿ (AAS). 
2.2. Tính toán lý thuy¿t sß 
2.2.1. �ßnh lu¿t ti¿p c¿n bão hòa (The Law of approach to saturation - LAS) 
2.2.2. Làm khßp vßi hàm Langevin  
2.2.3. Các ch°¡ng trình (program) tính toán lý thuy¿t sß và bißu thß k¿t quÁ 
2.3. Mô phãng máy tính 
2.3.1. Mô phßng Monte Carlo (MC) 

Ph°¢ng pháp mô phßng MC h¿ng sß áp su¿t [87,88] �°ÿc sÿ dÿng �ß mô phßng sÿ �ßnh hình các cÿm 
(cluster) h¿t nano Fe3O4 bên trong v¿t lißu vi c¿u tÿ tính PGMA, �ß thÿc hißn mô phßng �¿u tiên ta phÁi xây dÿng 
mô hình toán hßc. Trong các b°ßc thÿc nghißm tßng hÿp v¿t lißu �ã �°ÿc trình bày á ph¿n tr°ßc cÿa lu¿n án, các h¿t 
nano tÿ Fe3O4 �°ÿc hình thành b¿ng cách k¿t tÿa t¿i chß bên trong ma tr¿n polymer PGMA, khi các h¿t Fe3O4 �°ÿc 
hình thành xem nh° chúng �°ÿc phân tán ßn �ßnh bên trong d¿ng keo (colloidal - ma tr¿n polymer PGMA), do �ó 

Hß �ißn toán l°ßi HCMIP 

Trùng hÿp 
Amino-PGMA Fe3O4/PGMA PGMA GMA 

Oxy Carbon Hydro Nit¢ H¿t nano tÿ Fe3O4 

Fe3++ Fe2++NH3.H2O Ethylene Diamine 
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chúng ta s¿ áp dÿng lý thuy¿t DLVO [89] �ß mô tÁ các t°¢ng tác �¿ng h°ßng (isotropic) giÿa các h¿t nano tÿ bao 
gßm ái lÿc Van der Waals, lÿc �¿y t)nh �ißn và bao gßm nguyên lý lo¿i trÿ Pauli [90]. 
 
 

 

 

 

 

 

 
 

 
 

Hình 2.9. S¢ �ß giÁi thu¿t mô phßng Monte Carlo cho các h¿t nano 
Fe3O4 �ßnh hình bên trong vi c¿u PGMA. 

2.3.2. Mô phßng mô hình spin nguyên tÿ 
Mô phßng spin nguyên tÿ coi nguyên tÿ nh° sá hÿu mßt mômen tÿ cÿc bß, vßi lý thuy¿t �ißn tÿ �i �ôi vßi 

ph°¢ng trình chuyßn �ßng cÿa các spin nguyên tÿ [94]. B¿ng cách này, mô phßng spin nguyên tÿ thu h¿p khoÁng 
cách giÿa các ph°¢ng pháp mô phßng vi tÿ (micromagnetic) và mô phßng tÿ các nguyên lý ban �¿u (ab initio), �ßng 
thßi cho phép khÁo sát các tính ch¿t vi mô chi ti¿t và phÿc t¿p nh° dß h°ßng bß m¿t, �ßng hßc spin gây ra bái xung 
laser siêu nhanh (ultrafast), th¿ trao �ßi hißu dßch (exchange bias) á các h¿t nano tÿ c¿u trúc lõi vß, các màng mßng 
tÿ �a lßp, mômen xo¿n cÿa spin tÿ& [95].  

�ß t¿n dÿng tßt các nßn tÁng có s¿n và không phÁi xây dÿng mã (build code) l¿i tÿ �¿u, ta có thß sÿ dÿng các 
gói mô phßng spin nguyên tÿ vßi mã ngußn má s¿n có nh° VAMPIRE, tuy nhiên các chÿc n�ng v¿n ch°a hoàn thißn 
và còn trong quá trình phát trißn [90] nên c¿n tinh chßnh (modify) theo yêu c¿u công vißc. Lõi cÿa VAMPIRE package 
dÿa trên nßn tÁng các lý thuy¿t tÿ tính quan trßng, không chß sÿ dÿng mô hình spin Heisenberg má rßng bao hàm các 
nguyên t¿c v¿t lý thi¿t y¿u cÿa v¿t lißu tÿ t¿i quy mô nguyên tÿ b¿ng cách sÿ dÿng toán tÿ Hamiltonian spin cß �ißn 
nh° á mô hình Ising, mà còn bao hàm �ßng hßc spin nguyên tÿ dÿa trên ph°¢ng trình Landau-Lifshizt-Gilbert và 
ph°¢ng trình Langevin. �ß ho¿t �ßng, VAMPIRE �òi hßi mßt bß tßp �¿u vào bao gßm 3 lo¿i tßp (unitcell, material 
và input). Các �¿i l°ÿng tÿ tính trong gói ph¿n mßm �°ÿc quy �ßnh theo chu¿n riêng và khi tham chi¿u vßi k¿t quÁ 
thÿc nghißm c¿n phÁi �°ÿc quy �ßi theo chu¿n �o l°ßng qußc t¿ (hß SI).  
2.3.3. Hß thßng thÿc hißn mô phßng 
2.3.3.1. Hß tính toán hißu n�ng cao 

Các mô phßng trong lu¿n án này �°ÿc thÿc hißn trên hß tính toán hißu n�ng cao (HPC) cÿa Trung tâm tin 
hßc và tính toán 3 Vißn Hàn lâm Khoa hßc & Công nghß Vißt Nam (VAST) thông qua giao thÿc Secure Shell (ssh) 
b¿ng Terminal trên hß �ißu hành Linux (hình 2.12) ho¿c Cmd/Windows subsystem for Linux 3 WSL trên nßn tÁng 
Windows.  
 Các mô phßng Monte Carlo bußc phÁi ch¿y á ch¿ �ß �¢n nhân (Serial), trong khi các mô phßng khác �°ÿc 
ch¿y á ch¿ �ß �a nhân (Para CPU) và tính toán song song trên 2-3 node (Mßi node 20 core) �ß t�ng tßc �ß tính toán. 
Ho¿c ch¿y trên card GPU Tesla P100 �ß giÁm thßi gian tính toán. 
 
 

Ch¿p nh¿n 

 Tÿ chßi 

Xáo trßn vß 
trí cÿa h¿t 

Còn bên trong 
v¿t chÿa? 

Có 

Không  

Tính 

 

GiÁi thu¿t 
Metropolis 

Ch¿p nh¿n 

Tÿ chßi 

B¿t 
�¿u 

Chßn 1 h¿t 
ng¿u nhiên 

Chßn �ßnh h°ßng 
ng¿u nhiên 

Tính GiÁi thu¿t 
Metropolis 

Ch¿p nh¿n 

Tÿ chßi 

Tính T¿t cÁ các lõi còn 
bên trong v¿t chÿa? 

Xáo trßn thß 
tích v¿t chÿa 

Có 

Không  

GiÁi thu¿t 
Metropolis 

L°u dÿ lißu 
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Hình 2.12. Hß HPC 3 VAST 
(a) Workload manager & Jobs scheduler cÿa hß HPC 3 VAST 

(b) (b, c) Các tßp Scripts �ß ch¿y các mô phßng cÿa lu¿n án trên hß HPC. 

2.3.3.2. Hß �ißn toán l±ßi  
  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

Hình 2.13. Hß �ißn toán l°ßi HCMIP 
(a) Hß �ißn toán l°ßi HCMIP 

(b, c) Workload manager & Jobs scheduler cÿa cÿm HPC Cluster trong hß  
(d) Server Data trong hß �ißn toán l°ßi. 

Thßi gian g¿n �ây, do nhu c¿u thÿc hißn các nghiên cÿu tính toán ngày càng t�ng, sß l°ÿng ng°ßi dùng ($USER) 
trên hß HPC 3 VAST t�ng �áng kß. �ß �Ám bÁo nhu c¿u công vißc cing nh° nh¿m phát trißn mßt mô hình tính toán 
hißu n�ng cao theo h°ßng hißn �¿i hóa, chia s¿ tài nguyên rßng kh¿p và �áp ÿng �°ÿc các kÿ thu¿t nh° dÿ lißu lßn 
(Big data), hßc máy (Machine learning) cing nh° bao hàm �°ÿc ki¿n trúc tính toán hißn �¿i nh° �ißn toán �ám mây 
(Cloud computing) cho các mô phßng máy tính �ß nghiên cÿu khoa hßc v¿t lißu nói riêng và các khía c¿nh khác cÿa 
khoa hßc nói chung, tác giÁ �ã xây dÿng hß �ißn toán lai hóa (hybrid) phÿc vÿ tính toán hißu n�ng cao bao gßm mßt 
cÿm cluster nhß (Phÿ lÿc IX) gßm các Worker Nodes (CPU và GPU) tính toán, mßt Master Node kiêm Web Server 
và mßt Server Data dÿa trên ki¿n trúc �ißn toán l°ßi (Grid computing) [101,102]. Hß thßng �°ÿc �¿t t¿i Vißn V¿t lý 
TP.HCM 3 VAST (chi ti¿t t¿i http://hcmip.ac.vn/hpc), giai �o¿n ti¿p theo s¿ thÿ nghißm vißc submit trÿc ti¿p các 

b) 

c) 

a) 

a) 

c) 

d) 

b) 
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jobs trên nßn tÁng Web backend 3.0 mà không c¿n sÿ dÿng các tßp kßch bÁn (scripts) phÿc t¿p nh¿m �¢n giÁn hóa và 
h°ßng �¿n sÿ thân thißn vßi ng°ßi dùng. Dÿ lißu tính toán mô phßng trên hß sau khi hoàn thành s¿ �°ÿc tÿ �ßng �¿y 
vß Server Data, tÿ �ó dÿ lißu s¿ �°ÿc tÁi vß máy tính cá nhân (client) thông qua giao thÿc SCP (secure copy) ho¿c 
SFTP (Secure File Transfer Protocal). Ngoài ra, �ß hÿp nh¿t và tißn lÿi trong vißc l°u trÿ, các dÿ lißu tính toán sau 
khi �°ÿc thÿc hißn trên hß HPC 3 VAST cing s¿ �°ÿc truyßn vß Server Data này thông qua giao thÿc SCP. 

¯u �ißm cÿa hß �ißn toán này là có thß thÿc hißn và quÁn lý các Jobs mô phßng và tính toán trên hß thßng 
trên nhißu nßn tÁng thi¿t bß, tÿ �ißn tho¿i thông minh, máy tính bÁng, �¿n máy tính cá nhân& Ngoài ra, dÿ lißu s¿ 
�°ÿc ghi và s¿p x¿p vào hß thßng l°u trÿ (Server Data), sau �ó có thß sÿ dÿng kÿ thu¿t hßc có giám sát (Supervised 
Learning) �ß thÿc hißn phân lo¿i tÿ �ßng (classification) 3 mßt b°ßc c¢ bÁn cÿa quy trình hßc máy (Machine 
learning). Sau khi �°ÿc phân lo¿i, các dÿ lißu này có thß �°ÿc hßi quy (regression) �ß �°a ra các tiên nghißm trong 
khÁ n�ng cho phép.  

  

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.14. Hß �ißn toán Comphys. 

 G¿n �ây, do nhu c¿u tính toán t�ng cing nh° má rßng ra cho các nghiên cÿu vß tính toán l°ÿng tÿ (Quantum 
computing) trong l)nh vÿc hóa lý và khoa hßc v¿t lißu cing nh° ch¿y các tính toán tißn mô phßng tr°ßc khi ch¿y trÿc 
ti¿p trên máy tính l°ÿng tÿ cÿa IBM, tác giÁ xây dÿng thêm mßt hß �ißn toán hißu n�ng cao Comphys (hình 2.14) �ß 
thu¿n tißn trong công vißc nghiên cÿu (phÿ lÿc X). C¿u trúc t°¢ng tÿ nh° hß HCMIP á trên nh°ng có nâng c¿p thêm 
nhißu chÿc n�ng mßi �ß hß trÿ cho các tính toán l°ÿng tÿ. 

 
CH¯¡NG 3. K¾T QU¾ VÀ TH¾O LU¾N 

3.1. K¿t qu¿ thÿc nghiám và tính toán lý thuy¿t sß 

3.1.1. Nhißu x¿ tia X (XRD) 

Hình 3.1 bißu thß giÁn �ß nhißu x¿ tia X cÿa các m¿u: (b) h¿t nano tÿ Fe3O4 tr¿n (không �°ÿc bßc phÿ PGMA) 
và (c) v¿t lißu Fe3O4/PGMA �ã tßng hÿp �°ÿc. Theo giÁn �ß nhißu x¿ tia X (hình 3.1b, c), các �ßnh (peak) nhißu x¿ 
t¿i các m¿t m¿ng (2 2 0), (3 1 1), (4 0 0), (4 2 2), (5 1 1) và (4 4 0) trùng khßp vßi dÿ lißu phß XRD chu¿n cho Fe3O4 
(th¿ JCPDS No.75-0033 3 hình 3.1a). Quan sát hình 3.1c, thành ph¿n pha khác không �°ÿc tìm th¿y, �ißu này chÿng 
minh r¿ng các h¿t Fe3O4 tinh khi¿t �ã �°ÿc hình thành bên trong vi c¿u PGMA. Tuy nhiên, á �ây c°ßng �ß nhißu x¿ 
tia X bß sÿt giÁm và �ßnh nhißu x¿ bß má rßng so vßi hình 3.1b, nh¿n �ßnh ban �¿u có thß nguyên nhân là do các h¿t 
Fe3O4 �ßnh hình bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA có kích th°ßc tinh thß nhß, �ißu này �ã �°ÿc thÁo lu¿n t¿i [103]. 
Ngoài ra, sÿ hißn dißn cÿa ma tr¿n PGMA trên bß m¿t các h¿t Fe3O4 làm t�ng nhißu lo¿n trong c¿u trúc [104]. Mßt 
nguyên nhân khác là do khi phân bß bên trong/trên bß m¿t vi c¿u Fe3O4/PGMA, các h¿t nano tÿ Fe3O4 �ã bß ma tr¿n 
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d) 

e) 

a) 

b) 

polymer PGMA cß �ßnh tÿ �ó làm giÁm khÁ n�ng k¿t tÿ thành các cÿm h¿t (cluster) lßn �ßng thßi phân tán dàn trÁi, 
tÿ �ó làm cho m¿t �ß h¿t trá nên th¿p h¢n so vßi các h¿t Fe3O4 tr¿n. K¿t quÁ là �ß cao �ßnh nhißu x¿ bß suy giÁm 
�ßng thßi �ß rßng cÿa �ßnh nhißu x¿ cing bß má rßng, �ißu này cing �ã �°ÿc thÁo lu¿n bái tác giÁ Majid Sakhi Jabir 
và cßng sÿ [105]. sÿ dÿng ph°¢ng trình Scherrer �°ÿc sÿ dÿng �ß thu �°ÿc kích th°ßc tinh thß trung bình (dXRD) cÿa 
m¿u Fe3O4 tr¿n là = 15.8 (nm).  

 

 

 

 

 

 

 

 
Hình 3.1. GiÁn �ß nhißu x¿ tia X cÿa: (a) Phß chu¿n cÿa Fe3O4 
(b) H¿t nano tÿ Fe3O4 tr¿n; (c) V¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA 

(d, e) Ô c¢ sá và ô c¢ sá �a dißn cÿa Fe3O4. 

Hình 3.2 tham chi¿u giÁn �ß nhißu x¿ tia X cÿa v¿t lißu Fe3O4/PGMA ch¿ t¿o �°ÿc và polymer PGMA nßn, 
ta nh¿n th¿y r¿ng á góc nhißu x¿ 2» = 17o xu¿t hißn �ßnh nhißu x¿ duy nh¿t �¿c tr°ng cÿa v¿t lißu polymer PGMA 
[106], �ißu này chÿng tß r¿ng v¿t lißu Fe3O4/PGMA tßng hÿp �°ÿc có 2 thành ph¿n rõ ràng gßm v¿t lißu nßn polymer 
PGMA và v¿t lißu thành ph¿n Fe3O4. 

�ß xác �ßnh kích th°ßc tinh thß cÿa các h¿t Fe3O4 phân tán bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA, do kích th°ßc 
cÿa các h¿t này nhß nh° �ã thÁo lu¿n á trên, ph°¢ng pháp Scherrer sÿ dÿng �ß bán rßng cÿa �ßnh nhißu x¿ �¿c tr°ng 
trá nên có sai sß �áng kß do �ß rßng �ßnh nhißu x¿ bß má rßng, mßt ph°¢ng pháp vßi �ß chính xác cao nh° tán x¿ 
chùm tia X góc h¿p (Small Angle X-Ray Scattering - SAXS) có thß �°ÿc sÿ dÿng. Mßt m¿t, do �ißu kißn ch°a cho 
phép nên lu¿n án cing ch°a thÿc hißn �°ÿc các phép �o này. M¿t khác, thông sß thÿc nghißm quan trßng c¿n thi¿t 
�ß cung c¿p cho các mô phßng máy tính �°ÿc thÿc hißn á ph¿n sau cÿa lu¿n án là kích th°ßc lõi tÿ mà không phÁi 
là kích th°ßc tinh thß, do �ó mßt ph°¢ng pháp khác dÿa trên lý thuy¿t tÿ tính s¿ �°ÿc sÿ dÿng �ß thu �°ÿc thông sß 
vß kích th°ßc lõi tÿ, chi ti¿t �°ÿc trình bày á bên d°ßi. 

 

 

 

 

 

 
 
 

Hình 3.2. GiÁn �ß nhißu x¿ tia X cÿa: 
(a) Vi c¿u Fe3O4/PGMA; (b) Polymer PGMA [106]. 
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3.1.2. Phß hßng ngo¿i chuyßn Fourier (FTIR) 

 

 

 

 

 

 
 
 
 

 
Hình 3.3. Phß FTIR cÿa các m¿u á ch¿ �ß truyßn qua  

(a) PGMA; (b) Fe3O4/PGMA; (c) Fe3O4 [107]. 
Phß FTIR cÿa PGMA tinh khi¿t (hình 3.3a) cho th¿y các vùng h¿p thÿ �¿c tr°ng xu¿t hißn t¿i vß trí sß sóng 

1149 cm-1 và 846 cm-1, 993 cm-1 t°¢ng ÿng có liên quan �¿n vòng oxirane (-CH2-O-CH2-) �ßi xÿng và vòng oxirane 
(-CH2-O-CH-) b¿t �ßi xÿng (các epoxide) (Hình 3.4a). Bên c¿nh �ó, xu¿t hißn dao �ßng kéo c�ng (stretch) cÿa nhóm 
chÿc cacbonyl (C=O) trong PGMA xu¿t hißn á sß sóng 1730 cm-1. 

Tuy nhiên, phß FTIR cÿa Fe3O4/PGMA á hình 3.3b cho th¿y các dßc (dip) á 846 cm-1 và 993 cm-1 g¿n nh° 
bi¿n m¿t, �¿c tr°ng t°¢ng ÿng vßi vòng oxirane b¿t �ßi xÿng (-CH2-O-CH-). Bên c¿nh �ó, sÿ xu¿t hißn cÿa các dÁi 
h¿p thÿ mßi á 3399 cm-1, 1566 cm-1 và 1644 cm-1 t°¢ng ÿng vßi dao �ßng kéo c�ng (stretch) và ußn cong (bend) cÿa 
N-H và kéo c�ng (stretch) cÿa N-H2, chÿng tß sÿ hißn dißn cÿa các nhóm chÿc -NH và -NH2, là k¿t quÁ cÿa vißc sÿa 
�ßi PGMA bái Ethylenediamine, làm cho các epoxide (các vòng oxirane) má vòng (hình 3.4b). M¿t khác, sÿ hißn 
dißn cÿa dÁi h¿p thÿ mßi �°ÿc quan sát á 592 cm-1 á hình 3.3b t°¢ng ÿng vßi sÿ dao �ßng cÿa liên k¿t Fe-O (quan 
sát phß FTIR cÿa Fe3O4 tinh khi¿t á hình 3.3c [107], chÿng tß sÿ tßn t¿i cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 trong các vi c¿u 
PGMA. M¿t khác, dßc quan sát �°ÿc t¿i 1130 cm-1 t°¢ng ÿng vßi dao �ßng cÿa nhóm chÿc (C-O) bß dßch chuyßn 
sang vùng t¿n sß cao h¢n, �ißu này cho th¿y r¿ng polymer PGMA t°¢ng tác vßi các ion kim lo¿i cÿa Fe3O4 và cß 
�ßnh chúng (t°¢ng tác h¿p phÿ bái lÿc liên phân tÿ Ā hình thành liên k¿t phßi trí), k¿t quÁ t°¢ng tÿ �ã �°ÿc báo cáo 
bái tác giÁ Jana Koubkova và cßng sÿ [108]. 
3.1.3. Ành hißn vi �ißn tÿ quét (SEM) 

Hàm phân bß kích th°ßc h¿t cÿa vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA (hình 3.6d) �°ÿc xác �ßnh b¿ng cách �o �°ßng 
kính cÿa 100 h¿t tÿ Ánh SEM, sau �ó �°ÿc bißu dißn b¿ng bißu �ß d¿ng cßt, sau �ó làm khßp (fitting) bißu �ß vßi 
hàm phân bß logarit-chu¿n. 

Ành SEM cÿa vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA á hình 3.6a, b cho th¿y v¿t lißu Fe3O4/PGMA tßng hÿp �°ÿc có 
d¿ng hình c¿u, �¢n phân tán và kích th°ßc khá �ßng �ßu. Bên c¿nh �ó, bß m¿t cÿa các vi c¿u Fe3O4/PGMA khá gß 
ghß, là k¿t quÁ cÿa vißc chßnh sÿa bß m¿t vi c¿u PGMA b¿ng Ethylenediamine và bái vì sÿ hißn dißn cÿa các h¿t 
nano tÿ Fe3O4 trên bß m¿t. Kích th°ßc trung bình cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA tßng hÿp �°ÿc là <D>SEM = 1.36 µm và 
�ß lßch chu¿n t°¢ng ÿng là ÃSEM = 0.09 ¿m. K¿t quÁ này nhß h¢n so vßi báo cáo cÿa các nhóm tác giÁ khác 
[62,63,65,67,68]. Mßt ch°¢ng trình �¢n giÁn �°ÿc tác giÁ vi¿t b¿ng Matlab vßi �¿u vào là các thông sß thu �°ÿc tÿ 
Ánh SEM á trên nh¿m bißu thß các vi c¿u Fe3O4/PGMA trong không gian 3 chißu, gißi h¿n trong mßt hình hßp kích 
th°ßc 10×10×10 µm (hình 3.6c). 
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Hình 3.6. Ành SEM cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i 2 thang �o: (a) 10 ¿m và (b) 2 ¿m. 
(c) Mô hình bißu thß các vi c¿u Fe3O4/PGMA trong không gian 3 chißu (Matlab) 
(d) Bißu �ß phân bß kích th°ßc h¿t và hàm phân bß logarit-chu¿n (�°ßng in �¿m). 

3.1.4. Ành hißn vi �ißn tÿ truyßn qua (TEM) 
Nh° v¿n �ß �ã nêu ra á ph¿n tr°ßc cÿa lu¿n án, �ß phân giÁi cÿa Ánh TEM v¿n không cho phép chúng ta xác 

�ßnh chính xác �°ÿc kích th°ßc h¿t và hàm phân bß kích th°ßc cÿa các h¿t Fe3O4 á bên trong v¿t lißu Fe3O4/PGMA 
tßng hÿp �°ÿc. GiÁ sÿ vßi kÿ thu¿t hißn vi hißn �¿i h¢n nh° HRTEM vßi �ß phân giÁi cao h¢n có thß cho chúng ta 
quan sát tßt h¢n và tÿ �ó có thß t¿m thßi xác �ßnh �°ÿc phân bß kích th°ßc, m¿c dù v¿y thì kích th°ßc và hàm phân 
bß thu �°ÿc chß �ang xét cho 1 vi c¿u và do �ó cing không thß �¿i dißn cho toàn bß các vi c¿u bên trong m¿u �°ÿc 
tßng hÿp, hay nói cách khác nó chß mang tính ch¿t cÿc bß và không có ý ngh)a vß m¿t thßng kê. Do �ó, cách xác �ßnh 
chính xác kích th°ßc h¿t và hàm phân bß kích th°ßc t°¢ng ÿng s¿ �°ÿc trình bày á bên d°ßi. 

 

 

 

 

 
 

 
Hình 3.7. Ành TEM cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 tr¿n á các thang �o: 

a) 200 nm; b) 50 nm; c) 20 nm. 

Nh¿m mÿc �ích quan trßng là quan sát �°ÿc trÿc quan hình d¿ng và sÿ k¿t tÿ cÿa h¿t nano tÿ Fe3O4 trong 
ma tr¿n polymer PGMA �ß sÿ dÿng nhÿng tham sß này cho các b°ßc nghiên cÿu khác cÿa lu¿n án, ta ti¿n hành ch¿ 
t¿o theo chu trình thÿc nghißm nh° ph¿n thÿc nghißm cÿa lu¿n án mà không sÿ dÿng Ethylen Diamine, phÿ lên �¿ 
silic sau �ó s¿y khô và chÿp Ánh TEM cÿa m¿u v¿t lißu (hình 3.7). Mßt �ißu hißn nhiên r¿ng ph°¢ng thÿc này không 
thß hoàn toàn �¿i dißn cho quá trình �ßnh hình và k¿t tÿ cÿa Fe3O4 bên trong v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA chúng ta 
�ang xét, do chúng ta �ã phá vÿ c¿u trúc trung mô (mesoscopic) cÿa v¿t lißu. Tuy nhiên mÿc �ích cÿa ph°¢ng thÿc 
này chß là �ß quan sát chính xác và trÿc quan d¿ng hình hßc cÿa h¿t nano tÿ Fe3O4 �ß có thß �°a ra mô hình chính 

a) c) 

b) 
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a) b) 

xác trong các tính toán lý thuy¿t sß cing nh° mô phßng máy tính �°ÿc thÿc hißc á ph¿n sau cÿa lu¿n án. Bên c¿nh 
�ó, chúng ta cing có thß quan sát th¿y sÿ k¿t tÿ cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 d°ßi tác dÿng cÿa các t°¢ng tác liên h¿t, 
hình d¿ng/ kích th°ßc khác nhau cÿa các cÿm h¿t (cluster), �ßng thßi rút ra mßt thông tin gÿi ý vß sß l°ÿng các h¿t 
Fe3O4 trong mßt cluster.  

Quan sát Ánh TEM t¿i thang �o 200 nm và 50 nm (hình 3.7a, b), có thß th¿y rõ ràng các h¿t nano tÿ Fe3O4 
không phân bß �ßng �ßu mà k¿t tÿ thành các cÿm h¿t (cluster) vßi kích th°ßc và hình d¿ng khác nhau (�°ßng khoanh 
vùng nét �ÿt). Rõ ràng là giÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 có tßn t¿i t°¢ng tác l°ÿng cÿc - nguyên nhân làm cho các h¿t 
k¿t tÿ thành các cÿm h¿t ho¿c các chußi [111], �ißu này Ánh h°áng trÿc ti¿p �¿n hißu su¿t các ÿng dÿng t�ng thân 
nhißt cÿc bß [112]. �ß khÁo sát t°¢ng tác l°ÿng cÿc giÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4, kÿ thu¿t cßng h°áng s¿t tÿ 
(Ferromagnetic resonance 3 FMR) có thß �°ÿc sÿ dÿng [113,114], tuy nhiên kÿ thu¿t này phÿc t¿p, mßt ph°¢ng pháp 
�¢n giÁn h¢n s¿ �°ÿc trình bày á ph¿n sau cÿa lu¿n án. 

Bên c¿nh �ó, quan sát Ánh TEM t¿i thang �o 20 nm, ghi nh¿n h¿t Fe3O4 có d¿ng elip g¿n nh° hình c¿u (hình 
3.7c). �ß �¢n giÁn hóa trong quá trình tính toán và mô phßng, ta giÁ sÿ h¿t Fe3O4 là hình c¿u vßi �°ßng kính và hàm 
phân bß logarit chu¿n thu �°ÿc tÿ ph°¢ng pháp <Fitting= vßi hàm Langevin �°ÿc trình bày á ph¿n tr°ßc cÿa lu¿n 
án.  
3.1.5. �°ßng cong tÿ hóa 

Vi c¿u Fe3O4/PGMA có hành vi siêu thu¿n tÿ (hình 3.8a). �ß tÿ hóa bão hòa (Ms), �ß tÿ d° (Mr) và lÿc 
kháng tÿ/tr°ßng c°ÿng bÿc (Hc) thu �°ÿc tÿ �°ßng cong tÿ hóa �°ÿc lißt kê á bÁng 2.5. Các h¿t nano tÿ �°ÿc �ßnh 
hình bên trong PGMA, d°ßi tác dÿng cÿa ma tr¿n polymer PGMA lên các nguyên tÿ bß m¿t, hình thành nên các lßp 
nhißu lo¿n tÿ tính (s¿ �°ÿc trình bày chi ti¿t á bên d°ßi) ĀgiÁm m¿nh �ß tÿ hóa bão hòa so vßi các h¿t nano Fe3O4 
tr¿n (hình 3.8b). K¿t quÁ t°¢ng tÿ cho các h¿t nano tÿ FeCo cing �ã �°ÿc thÁo lu¿n bái tác giÁ Davide Peddis và 
cßng sÿ [118].  

 

 

 

 

 
 

 
 
 
 

 
Hình 3.8.  �°ßng cong tÿ hóa M(H) t¿i nhißt �ß phòng (300 K) cÿa: 

(a) vi c¿u Fe3O4/PGMA 
(b) vi c¿u Fe3O4/PGMA và các h¿t nano Fe3O4 tr¿n. 

BÁng 2.5. Các thông sß tÿ tính cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA. 

Ms(emu/g)        Hc (Oe) Mr (emu/g)   Keff (LAS) (×103 J.m-3) Keff (TB) (×104 J.m-3) 

5.61             1.42 0.015                 2.9 ± 0.6 1.9 ± 0.15 
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Hình 3.9. �°ßng cong tÿ hóa ZFC/FC cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA. 
�°ßng cong tÿ hóa ZFC/FC cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA (hình 3.9). Nhißt �ß khóa (TB) thu �°ÿc tÿ �°ßng cong 

tÿ hóa ZFC (�ßnh cÿa �°ßng cong ZFC) ĀTB= 10 K Ā h¿ng sß dß h°ßng tÿ hißu dÿng Keff = 19 kJ/m3, giá trß này 
x¿p xß vßi các k¿t quÁ �°ÿc báo cáo bái các hßc giÁ khác (10-20 kJ/m3) cho h¿t Fe3O4 tr¿n (có kích th°ßc ~ 5-8 nm) 
và lßn h¢n cho v¿t lißu Fe3O4 d¿ng khßi (1.1×104 J/m3) [123-131]. Nguyên nhân chính là do sÿ phÿ thußc cÿa Keff 
vào kích th°ßc h¿t nano tÿ Fe3O4 (Keff t�ng khi kích th°ßc h¿t giÁm), �ißu này cing �ã �°ÿc thÁo lu¿n bái tác giÁ 
Abdel-Fatah Lehlooh và cßng sÿ [132], tác giÁ C. Nayek và cßng sÿ [133]. Cÿ thß, nó �°ÿc giÁi thích là do sÿ t�ng 
dß h°ßng bß m¿t (Ks) khi kích th°ßc h¿t giÁm (khi kích th°ßc h¿t giÁm, tß sß giÿa bß m¿t và thß tích t�ng lên d¿n �¿n 
dß h°ßng bß m¿t có xu h°ßng t�ng lên). 
3.1.6. Tính toán lý thuy¿t sß 
3.1.6.1. �ßnh lu¿t ti¿p c¿n bão hòa 

 

 

 

 

 

 
 

 
 

Hình 3.10. Mßi liên hß giÿa M/Ms31/H2 cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i tr°ßng lßn. 
�°ßng nét �¿m thß hißn <fitting= tuy¿n tính vßi dÿ lißu thÿc nghißm. 

à �ây chúng ta sÿ dÿng �ß tÿ hóa rút gßn (m=M/Ms), nó là hàm cÿa 1/H2 �°ÿc làm khßp (fitting) tuy¿n tính 
vßi ph°¢ng trình 2.4 t¿i tÿ tr°ßng có �ß lßn cao (7.96×105 - 1.19×106 A.m-1) (hình 3.10). Giá trß b 3 �ß dßc cÿa 
�°ßng <fitting= tuy¿n tính �°ÿc sÿ dÿng �ß tính Keff theo ph°¢ng trình 2.7. Giá trß °ßc l°ÿng cÿa h¿ng sß dß h°ßng 
tÿ hißu dÿng (Keff) cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i nhißt �ß phòng (300 K) là Keff (LAS) = 2.9 ± 0.6×103 (J/m3). So sánh 
vßi Keff (TB) thu �°ÿc á trên, ta nh¿n th¿y có sÿ khác bißt nhß (Thß hißn á bÁng 2.5), �ißu này có thß �°ÿc hißu dÿa 
trên sÿ phÿ thußc nhißt �ß cÿa h¿ng sß dß h°ßng tÿ [134,135]. K¿t quÁ là, �ß lßn cÿa Keff giÁm khi nhißt �ß t�ng, do 
�ó giá trß Keff (TB) t¿i 10 K s¿ lßn h¢n Keff (LAS) thu �°ÿc t¿i 300 K. 
3.1.6.2. Làm khßp vßi hàm Langevin  



14 
 

 
 

 

 

 

 
 

 

Hình 3.12. Ch°¢ng trình nh¿m <fitting= M(H) vßi hàm Langevin �°ÿc xây dÿng b¿ng ngôn ngÿ Matlab. 

Nh¿m t¿n dÿng khÁ n�ng m¿nh m¿ vß các th° vißn �ß hßa có s¿n và t¿o �°ÿc giao dißn ng°ßi dùng (user 
interface), tác giÁ t¿o mßt ch°¢ng trình b¿ng ngôn ngÿ Matlab (phÿ lÿc IV) nh¿m làm khßp 3 Fitting �°ßng cong tÿ 
hóa M(H) cÿa hß v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm vßi hàm Langevin �ß tÿ �ßng tính toán và 
tiên nghißm kích th°ßc cing nh° �ß lßch chu¿n t°¢ng ÿng các lõi tÿ (các h¿t nano tÿ Fe3O4) cÿa v¿t lißu (hình 3.12). 

 
 
 
 
 
 
 

 
 

 
Hình 3.13. �ß thß kích th°ßc h¿t tuân theo hàm phân bß 

kích th°ßc h¿t logarit-chu¿n cho tr°ßc. 

Ā D = 3.76 (nm), ÃD = 0.77 (nm) và hàm phân bß kích th°ßc h¿t t°¢ng ÿng 3 hàm phân bß logarit-chu¿n (hình 3.13). 
�ß thß hißn rõ h¢n sÿ phân bß kích th°ßc h¿t Fe3O4 (lõi tÿ) bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA, mßt ch°¢ng trình �°ÿc 
tác giÁ vi¿t b¿ng Matlab �ß sinh ra các dÿ lißu kích th°ßc h¿t cÿ thß tuân theo hàm phân bß logarit-chu¿n �ã thu �°ÿc 
á trên (hình 3.13).  
 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.16. Lßp nhißu lo¿n tÿ tính trên bß m¿t h¿t nano tÿ Fe3O4. 

 

Lßp nhißu lo¿n tÿ tính 
(Lßp tÿ tính ch¿t) 

PGMA PGMA 

dlangevin dcrystallit
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  Pb2+ 

Sß �ißm 5 

B¿c tÿ do 3 

Tßng bình ph°¢ng còn l¿i 0.06383 

Pearson's r 0.99821 

R2 0.99523 

K¿t hÿp vßi k¿t quÁ FTIR trình bày á trên, vßi sÿ t°¢ng tác cÿa ma tr¿n PGMA lên các h¿t nano tÿ Fe3O4, 
s¿ hình thành nên mßt lßp nhißu lo¿n tÿ tính (disordered magnetic layer) á bß m¿t cÿa các h¿t Fe3O4 (hình 3.16). 
Nguyên nhân cÿ thß là do t¿i bß m¿t các h¿t nano Fe3O4, �ßi xÿng phßi trí �ßi vßi các iôn kim lo¿i giÁm �áng kß do 
sÿ thi¿u hÿt nguyên tÿ Oxy, do �ó các phân tÿ PGMA có thß l¿p vào các chß trßng trên bß m¿t h¿t nano tÿ Fe3O4 và 
chi¿m vß trí cÿa các nguyên tÿ bß thi¿u và làm giÁm sÿ ghép c¿p spin-quÿ �¿o. Các k¿t quÁ t°¢ng tÿ �ã �°ÿc báo cáo 
và thÁo lu¿n bái 2 nhóm tác giÁ Yuan Yuan và cßng sÿ [136], Peddis.D và cßng sÿ [137]. K¿t quÁ là hình thành nên 
lßp nhißu lo¿n tÿ tính/tÿ tính ch¿t bên ngoài bß m¿t các h¿t Fe3O4. Lßp nhißu lo¿n tÿ tính này chß bß thay �ßi vß m¿t 
tÿ tính, còn vß c¿u trúc tinh thß hoàn toàn không bß Ánh h°áng. Qua �ó ta có thß th¿y �°ÿc sau khi hình thành và 
phân bß bên trong ma tr¿n PGMA, các h¿t Fe3O4 bß cß �ßnh và chßu sÿ t°¢ng tác cÿa các phân tÿ PGMA tÿ �ó hình 
thành nên lßp nhißu lo¿n tÿ tính, d¿n �¿n làm giÁm kích th°ßc lõi tÿ. �ißu này góp thêm minh chÿng cho nguyên 
nhân làm giÁm �ß tÿ hóa bão hòa cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA khi so vßi h¿t nano Fe3O4 tr¿n �°ÿc trình bày á 
trên. 

à �ây vßi �ißu kißn giÁ thuy¿t bß qua các sai sß (phép �o và toán hßc) và kích th°ßc tinh thß �o �¿c �°ÿc tÿ 
thÿc nghißm là chính xác (Thÿc hißn b¿ng ph°¢ng pháp tán x¿ chùm tia X góc h¿p �°ÿc �ß c¿p á tr°ßc �ó), ta có 
thß �°a ra mßt mô hình thô nh¿m tính ra �°ÿc �ß dày lßp nhißu lo¿n tÿ tính là ddisodered = dcrystallite 3 dLangevin (hình 3.16). 

3.1.7. Āng dÿng v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA trong xÿ lý n°ßc 
�ß thÿc hißn các ÿng dÿng y sinh hßc phÿc t¿p, �òi hßi tßn kém chi phí và thßi gian r¿t lßn �ßng thßi �ißu 

kißn thÿc nghißm t¿i c¢ sá nghiên cÿu cÿa tác giÁ cing ch°a cho phép thÿc hißn hißn các nghiên cÿu sâu h¢n cho 
các ÿng dÿng y sinh hßc, do �ó tác giÁ thÿc hißn s¢ bß vißc �o khÁ n�ng h¿p phÿ iôn kim lo¿i n¿ng cÿa vi c¿u 
Fe3O4/PGMA, cÿ thß là iôn Chì (Pb2+) 3 iôn có nhißu và phß bi¿n nh¿t trong các ngußn n°ßc �¿c bißt là n°ßc thÁi tÿ 
các khu công nghißp n¿ng. K¿t quÁ khÁo sát cho th¿y thßi gian �¿t cân b¿ng h¿p phÿ khoÁng 120 phút. Nßng �ß h¿p 
phÿ cÿc �¿i �°ÿc tính bái ph°¢ng trình �¿ng nhißt Langmuir. 

Mô hình Langmuir cho r¿ng phÁn ÿng h¿p phÿ trên bß m¿t ch¿t h¿p phÿ thußc vß h¿p phÿ lßp �¢n, t¿t cÁ các 
vß trí h¿p phÿ �ßu gißng nhau và các ch¿t bß h¿p phÿ không Ánh h°áng �¿n tÿng vß trí h¿p phÿ khác. Tÿ các �ißm 
thÿc nghißm, ta thÿc hißn <fitting= tuy¿n tính �ß thu �°ÿc d¿ng t°ßng minh cÿa ph°¢ng trình �¿ng nhißt Langmuir. 
Tÿ hình 3.17, chúng ta có thß th¿y r¿ng mô hình h¿p phÿ �¿ng nhißt Langmuir mô tÁ khá chính xác sÿ h¿p phÿ ion 
Pb2+ cÿa Fe3O4/PGMA (R2 = 0.99523). Tÿ �ß dßc và �ißm c¿t trÿc tung, ta tính �°ÿc khÁ n�ng h¿p phÿ cÿc �¿i qmax 
cÿa Fe3O4/PGMA �ßi vßi ion Pb2+ là 78.2 mg/g và h¿ng sß Langmuir b = 0.0822 (l/mg). Tÿ nhÿng k¿t quÁ �¿t �°ÿc, 
chúng ta có thß th¿y r¿ng v¿t lißu Fe3O4/PGMA vß c¢ bÁn có khÁ n�ng lo¿i bß các ion Chì (Pb2+) trong các ÿng dÿng 
xÿ lý n°ßc.  

 
 

 

 

 

 

 
 
 

Hình 3.17.  �°ßng h¿p phÿ �¿ng nhißt cÿa v¿t lißu vi c¿u  
Fe3O4/PGMA �ßi vßi iôn Chì (Pb2+). 



16 
à �ây, các mô hình h¿p phÿ �¿ng nhißt khác nh° Freundlich, Temkin và Dubinin Radushkevich v¿n ch°a �°ÿc xem 
xét [138,139]. Sau khi h¿p phÿ iôn kim lo¿i n¿ng, các vi c¿u Fe3O4/PGMA này �°ÿc lo¿i bß b¿ng cách sÿ dÿng tÿ 
tr°ßng ngoài �ß l¿ng �ßng và tách lo¿i. Chúng ta có thß giÁi h¿p và thu hßi iôn Pb2+ sau khi tách lo¿i b¿ng cách sÿ 
dÿng dung dßch axit HNO3, tuy nhiên �ißu này v¿n ch°a �°ÿc thÿc hißn bái nhóm nghiên cÿu do �ißu kißn thßi gian 
h¿n ch¿. 
3.2. K¿t qu¿ mô phãng máy tính 
3.2.1. Mô phßng Monte Carlo 

 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

Hình 3.18. Mô phßng Monte Carlo h¿ng sß áp su¿t cho quá trình �ßnh hình 
các h¿t nano Fe3O4 bên trong vi c¿u PGMA 

Hình 3.18 bißu thß k¿t quÁ mô phßng Monte Carlo h¿ng sß áp su¿t cho quá trình �ßnh hình các h¿t nano tÿ 
Fe3O4 bên trong vi c¿u PGMA. Mô phßng �¿t cân b¿ng sau 200.000 b°ßc Monte Carlo. K¿t quÁ cho th¿y khi á áp 
su¿t th¿p (t°¢ng ÿng vßi khi vi c¿u PGMA tr°¢ng ná), các h¿t nano tÿ Fe3O4 k¿t tÿ thành cÿm (cluster) vßi kích 
th°ßc lßn (~850 nm) g¿n b¿ng kích th°ßc vi c¿u. Sau khi áp su¿t t�ng lên (t°¢ng ÿng vßi sÿ co l¿i cÿa vi c¿u PGMA), 
kích th°ßc cÿa các cÿm h¿t Fe3O4 giÁm xußng g¿n nh° tuy¿n tính (khi không có m¿t t°¢ng tác l°ÿng cÿc), sau cùng 
kích th°ßc cÿm h¿t �°ÿc hình thành x¿p xß 350 (nm).  
3.2.2. Mô phßng mô hình spin nguyên tÿ 
 
 

 

 

 

  
 

 
 
 

Hình 3.19. a) Ô c¢ sá cÿa v¿t lißu Fe3O4; b) h¿t nano tÿ Fe3O4 (d=3.76 nm) 
 c) C¿u hình spin cÿa 1 h¿t Fe3O4; d) C¿u hình spin phóng lßn 

3.2.2.1. �±ßng cong tÿ nhißt 

a) b) 

d) c) 
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0K 

300K 

Kißm tra thÿ tính chính xác cÿa mô phßng và các thông sß �¿u vào �°ÿc l¿y tÿ thÿc nghißm và tính toán lý 
thuy¿t sß �°ÿc trình bày á trên sau �ó �°a vào tßp input Ā mô phßng �°ßng cong tÿ nhißt M(T) nh¿m tham chi¿u 
nhißt �ß Curie (Tc) vßi các k¿t quÁ thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm (hình 3.20). 
 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Hình 3.20. Mô phßng �°ßng cong tÿ nhißt M(T) b¿ng 2 ph°¢ng pháp LLG-Heun và Monte Carlo. 

K¿t quÁ thu �°ÿc Tc (mô phßng) = 860 K~Tc (thÿc nghißm) = 858 K [141-143] Ā mô phßng phù hÿp r¿t tßt 
vßi thÿc nghißm. �ißu này chÿng tß vißc xây dÿng các thông sß �¿u vào cho mô phßng là hoàn toàn chính xác, qua 
�ó chÿng tß các k¿t quÁ thÿc nghißm và tính toán lý thuy¿t sß thu �°ÿc á trên có �ß tin c¿y cao. 

3.2.2.2. Ành h±ßng cÿa t±¡ng tác l±ÿng cÿc-l±ÿng cÿc �¿n tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u 

 

 

 

 

 

 
 

 
 
 

 
 

Hình 3.22. �°ßng cong tÿ hóa mô phßng và thÿc 
nghißm t¿i nhißt �ß phòng cÿa v¿t lißu vi c¿u 

Fe3O4/PGMA. 

Hình 3.23. �°ßng cong tÿ hóa cÿa m¿u mô 
phßng t¿i 0 K. 

Hình 3.22 cho th¿y �°ßng cong tÿ hóa thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm tr°ßc �ó khßp khá tßt vßi �°ßng cong 
tÿ hóa thu �°ÿc tÿ mô phßng Ā Các mô phßng �ang �°ÿc thÿc hißn có thß �¿i dißn tßt cho hß v¿t lißu thÿc 
(các h¿t nano Fe3O4 bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA). Ngoài ra, ta nh¿n th¿y �°ßng cong tÿ hóa thÿc nghißm 
phù hÿp tßt h¢n vßi �°ßng cong tÿ hóa mô phßng (Dipole ON) Ā Thÿc t¿ là các h¿t Fe3O4 v¿n tßn t¿i các 
t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc dù �°ÿc cß �ßnh trong ma tr¿n PGMA. 
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Lo¿i bß các tác �ßng nhißt lên hß h¿t nano tÿ Fe3O4 Ā mô phßng �°ßng cong tÿ hóa cÿa m¿u t¿i nhißt 
�ß tuyßt �ßi (0 K) (hình 3.23). K¿t quÁ thu �°ÿc hoàn toàn trái ng°ÿc vßi k¿t quÁ t¿i nhißt �ß phòng (300 K), 
d°ßi sÿ có m¿t cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc (�°ßng màu xanh - hình 3.23), các h¿t �¿t bão hòa t¿i 
tr°ßng th¿p h¢n, lÿc kháng tÿ nhß h¢n và �¿c bißt có xu h°ßng giÁm d¿n khi ti¿n vß tr°ßng y¿u 3 hoàn toàn 
trái ng°ÿc khi so vßi tr°ßng hÿp không có m¿t t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc (�°ßng màu �ß 3 hình 3.23).  
3.2.2.3. Tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u phÿ thußc khoÁng cách liên h¿t
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Hình 3.27. �°ßng cong tÿ hóa cÿa vi c¿u 
Fe3O4/PGMA á 0 K, có m¿t t°¢ng tác l°ÿng cÿc-
l°ÿng cÿc vßi khoÁng cách khác nhau giÿa các h¿t. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Hình 3.28. Sÿ phÿ thußc cÿa tính ch¿t tÿ vào 
khoÁng cách giÿa các h¿t

Ā KhoÁng cách tßi °u giÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 �ß �Ám bÁo hißu su¿t cho mßi ÿng dÿng riêng bißt. Cÿ thß, 
�ißu kißn tßi °u này r¿t có ý ngh)a �ßi vßi các ÿng dÿng y sinh yêu c¿u �ß tÿ hóa bão hòa (Ms) lßn nh°ng c¿n 
Hc nhß nh° phân phßi thußc h°ßng �ích, lúc này khoÁng cách tßi °u là 3.6 nm, b¿ng �úng kích th°ßc v¿t lý 
cÿa chính nó. Nh°ng �ßi vßi các ÿng dÿng y sinh c¿n lÿc kháng tÿ Hc lßn (t�ng thân nhißt cÿc bß - 
hyperthermia) ho¿c mô-men xo¿n lßn (hß vi l°u, lab-on-chip) thì khoÁng cách tßi °u là 5 nm. 
3.2.2.4. Tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u phÿ thußc kích th±ßc h¿t 
 

 

 
 
 
 
 
 

 
 Hình 3.29. �°ßng cong tÿ hóa cÿa vi c¿u 

Fe3O4/PGMA vßi các kích th°ßc h¿t Fe3O4 khác 
nhau (t¿i 300 K). 

 
Hình 3.30. Sÿ phÿ thußc cÿa tính ch¿t tÿ vi c¿u 
Fe3O4/PGMA vào kích th°ßc h¿t nano tÿ Fe3O4 

bên trong vi c¿u. 
Thÿc hißn mô phßng �°ßng cong tÿ hóa cÿa các h¿t Fe3O4 á 0 K vßi kích th°ßc h¿t thay �ßi tÿ 3.76 nm (kích 
th°ßc hißn t¿i) �¿n 20 nm (d°ßi kích th°ßc tßi h¿n) (hình 3.29) Ā kích th°ßc h¿t t�ng lên tÿ 3.76 3 15 nm, �ß 
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tÿ hóa bão hòa tr°ßc tiên giÁm, �ßng thßi �ß tÿ d° Mr và lÿc kháng tÿ Hc t�ng (hình 3.30) Ā tiên nghißm cho 
thÿc nghißm: �ßi vßi vi c¿u Fe3O4/PGMA, �ß �Ám bÁo hành vi siêu thu¿n tÿ, kích th°ßc h¿t nano tÿ Fe3O4 
phÁi n¿m trong khoÁng 3-8 nm. H¢n th¿ nÿa, ta cing có thß tiên nghißm �ißu kißn tßi °u cho mßt sß các ÿng 
dÿng y sinh yêu c¿u �ß tÿ hóa bão hòa (Ms) lßn nh°ng c¿n Hc nhß nh° phân phßi thußc h°ßng �ích, kích th°ßc 
Fe3O4 tßi °u là 3.76 nm (b¿ng �úng kích th°ßc cÿa h¿t Fe3O4 �ang xét thÿc t¿). Nh°ng �ßi vßi các ÿng dÿng 
y sinh c¿n lÿc kháng tÿ Hc lßn (t�ng thân nhißt cÿc bß - hyperthermia) ho¿c mô-men xo¿n lßn (hß vi l°u, lab-
on-chip) thì kích th°ßc Fe3O4 phù hÿp là 10-20 (nm).  
3.2.2.5. Vai trò và Ánh h±ßng cÿa t±¡ng tác l±ÿng cÿc lên nhißt �ß khóa 

Hình 3.31 bißu thß k¿t quÁ mô phßng �°ßng cong tÿ hóa Zero-Field-Cooled (ZFC) (Không có m¿t tÿ 
tr°ßng ngoài) cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA vßi sÿ có m¿t (Dipole ON) và không có m¿t (Dipole OFF) cÿa t°¢ng 
tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc. Có thß quan sát th¿y hành vi �ßng hßc tÿ tính cÿa v¿t lißu á cÁ 2 tr°ßng hÿp là khá 
t°¢ng �ßng (sÿ khác bißt không nhißu) trÁi rßng tÿ vùng nhißt �ß trung bình th¿p �¿n vùng nhißt �ß cao. Nh°ng 
t¿i nhißt �ß tuyßt �ßi 0 K, �ß tÿ hóa khi có m¿t tr°ßng l°ÿng cÿc th¿p h¢n r¿t nhißu so vßi khi không có tr°ßng 
l°ÿng cÿc. 

  

 

 

 

 

 

 

 
 

Hình 3.31. �°ßng cong tÿ hóa ZFC cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA vßi sÿ 
có m¿t/không cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc. 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.32. Snapshot c¿u hình spin tÿ trong mô phßng �°ßng cong ZFC vßi sÿ tßn t¿i cÿa t°¢ng tác 
l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc: (a) T¿i 0 K; (b) T¿i TB. 

 

a) b) 
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Nhißt �ß t°¢ng ÿng vßi �ß tÿ hóa cÿc �¿i ghi nh¿n l¿n l°ÿt là 26 K và 9 K, t°¢ng ÿng vßi tr¿ng thái 
Dipole ON/Dipole OFF. Khi có m¿t tr°ßng l°ÿng cÿc, t¿i nhißt �ß tuyßt �ßi, quan sát c¿u hình spin cÿa h¿t 
(hình 3.32a) cho th¿y spin cÿa mßi h¿t �ßu hoàn toàn song song và h°ßng theo trÿc dß h°ßng dß cÿa mßi h¿t 
(do lúc này không có các tác �ßng nhißt tÿ môi tr°ßng ngoài và n�ng l°ÿng tÿ tr°ßng ngoài, lúc này tr°ßng dß 
h°ßng s¿ trá nên thßng trß), tuy nhiên mô-men tÿ hóa tßng cÿa toàn bß h¿t trong hß l¿i g¿n b¿ng 0 (do trÿc dß 
cÿa mßi h¿t có h°ßng khác nhau d¿n �¿n ÷ ~0, các h¿t nano tÿ lúc này bß <�óng b�ng= và khóa t¿i tr¿ng thái 
này, hißn t°ÿng này �°ÿc gßi là spin-glass-like [151,152]. Khi nhißt �ß ti¿p tÿc �°ÿc t�ng lên, sau khi �¿t �ß 
tÿ hóa cÿc �¿i t¿i nhißt �ß 26 K (hình 3.32b 3 spin cÿa toàn bß h¿t g¿n nh° song song và th¿ng hàng), xu¿t 
hißn dßc (sÿ giÁm �ß tÿ hóa). Nguyên nhân là do t°¢ng tác l°ÿng cÿc giÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 t¿o ra tr°ßng 
l°ÿng cÿc (Hdip 3 là mßt tr°ßng khÿ tÿ) và �óng góp vào tr°ßng tinh thß, d¿n �¿n làm suy giÁm n�ng l°ÿng tÿ 
do cÿa hß. K¿t quÁ là xu¿t hißn mßt tr¿ng thái bßn vÿng vßi rào th¿ n�ng l°ÿng lßn và �ißu này gây ra hành vi 
�ßng hßc <má khóa= cÿa các h¿t nano tÿ. Mßt nghiên cÿu thÿc nghißm cing �ã �°ÿc báo cáo vßi nhÿng k¿t 
quÁ t°¢ng �ßng [153]. Ng°ÿc l¿i, khi t¿t tr°ßng l°ÿng cÿc (Dipole OFF), không xu¿t hißn dßc t¿i vùng nhißt 
�ß khóa, suy ra không tßn t¿i hành vi �ßng hßc <má khóa= (unblocking) cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4. K¿t quÁ là 
giá trß TB bß dßch �i khi thay �ßi nßng �ß h¿t. 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 

Hình 3.33. �°ßng cong tÿ hóa ZFC cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i  
các góc ph°¢ng vß Ç khác nhau. 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 

Hình 3.34. GiÁn �ß n�ng l°ÿng (2D và 3D) cÿa h¿t Fe3O4 trong quá trình 
�o �°ßng cong tÿ hóa Zero-Field-Cool. 
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Mô phßng �°ßng cong tÿ hóa ZFC t¿i các góc ph°¢ng vß Ç (góc hÿp bái tr°ßng ngoài và trÿc dß h°ßng 
dß) (hình 3.33, hình 3.34) Ā t¿i góc Ç = 87o t°¢ng ÿng vßi TB = 20 K hoàn toàn trùng khßp vßi giá trß TB thu 
�°ÿc tÿ thÿc nghißm tr°ßc �ó. Ngoài ra, t¿i các góc ph°¢ng vß khác nhau giá trß TB cing có sÿ thay �ßi nh¿, 
khi góc Ç = 0o (t°¢ng ÿng vßi các spin hoàn toàn song song vßi tr°ßng ngoài) và Ç = 45o thì TB = 60K.  
Liên hß vßi �o �¿c thÿc nghißm, k¿t lu¿n này có mßt ý ngh)a quan trßng nh¿t �ßnh. �ó là tùy thußc vào ph°¢ng 
tÿ tr°ßng ngoài �°ÿc chßn ban �¿u ho¿c vß trí �¿t m¿u/phân bß h°ßng trÿc dß cÿa h¿t nano tÿ tr°ßc khi �o 
�¿c, thì giá trß TB thu �°ÿc s¿ có mßt sÿ khác bißt nh¿t �ßnh. Nh¿n �ßnh này g¿n �ây cing vÿa �°ÿc báo cáo 
bái tác giÁ Joshi và cßng sÿ [157] nh°ng xét cho v¿t lißu phÁn s¿t tÿ Fe0.6Zn0.4F2, �ßi vßi v¿t lißu s¿t tÿ nh° 
Fe3O4 thì ch°a tÿng �°ÿc báo cáo và thÁo lu¿n. �ß làm rõ tiên �oán này, c¿n mßt sÿ xác nh¿n tÿ các nghiên 
cÿu thÿc nghißm cÿ thß cho v¿t lißu s¿t tÿ �ß kh¿ng �ßnh mÿc �ß tin c¿y cÿa tiên nghißm này. 

Còn �ßi vßi các ÿng dÿng thÿc tißn, k¿t lu¿n này có giá trß tiên nghißm tßt cho các ÿng dÿng nh° t�ng 
thân nhißt cÿc bß (Hyperthermia). Cÿ thß là, xác �ßnh hißu su¿t cÿa trß lißu t�ng thân nhißt cÿc bß liên quan 
trÿc ti¿p �¿n hß sß h¿p thÿ riêng (Specific absorbtion rate 3 SAR) [158-160], mà m¿t �ß n�ng l°ÿng dß 
h°ßng/h¿ng sß dß h°ßng tÿ hißu dÿng (Keff) l¿i tß lß thu¿n vßi SAR, nhißt �ß khóa (TB) l¿i tß lß thu¿n vßi Keff, 
tÿ �ó ta có thß suy ra r¿ng �ß hißu su¿t t�ng thân nhißt cÿc bß cao thì TB phÁi lßn. N¿u sÿ dÿng v¿t lißu vi c¿u 
Fe3O4/PGMA cho ÿng dÿng t�ng thân nhißt cÿc bß vßi ngußn nâng nhißt sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài xoay chißu 
nh° �ã trình bày á ph¿n tr°ßc cÿa lu¿n án, n¿u �Ám bÁo �°ÿc �ißu kißn góc Ç luôn b¿ng 0 ho¿c 45o (m¿c dù 
chúng ta không thß thay �ßi ph°¢ng trÿc dß cÿa v¿t lißu, nh°ng hoàn toàn có thß thay �ßi ph°¢ng tÿ tr°ßng 
ngoài xoay chißu �ß �Ám bÁo Ç = 0 ho¿c 45o) thì khi �ó hißu su¿t cÿa trß lißu t�ng thân nhißt cÿc bß s¿ �¿t cÿc 
�¿i tßi °u (vßi TB = 60 K). 
3.2.2.6. Mô-men xo¿n cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA 

KhÁo sát mô-men xo¿n cÿa hß v¿t lißu nh¿m h°ßng �¿n các ÿng dÿng lab-on-chip Ā khÁo sát mô-
men xo¿n cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i các nhißt �ß khác nhau á lân c¿n nhißt �ß phòng và các góc ph°¢ng vß 
Ç khác nhau (tÿ 0-90o) (hình 3.36, hình 3.37). 

 
 

 

 

 

 

 
 
 

Hình 3.36. Mô-men xo¿n cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA á vùng d°ßi lân c¿n nhißt �ß phòng (300K) 
à hình 3.36, chúng ta có thß quan sát th¿y mô-men xo¿n �¿t cÿc �¿i t¿i góc Ç = 70o á nhißt �ß 310 K 

(37 oC), mßt �ißu khá thú vß là giá trß này �úng b¿ng nhißt �ß c¢ thß ng°ßi á tr¿ng thái bình th°ßng. Tÿ giá trß 
thu �°ÿc này, chúng ta mßt gÿi ý tiên nghißm r¿ng vßi các ÿng dÿng trong c¢ thß (in vivo), v¿t lißu vi c¿u 
Fe3O4/PGMA s¿ �¿t �°ÿc mô-men xo¿n cÿc �¿i t¿i �úng giá trß thân nhißt bình th°ßng. �ißu này có ý ngh)a 
�ßi vßi các ÿng dÿng y sinh có sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài, nh° �ã �ß c¿p á trên, m¿c dù chúng ta không thß thay 
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�ßi h°ßng cÿa trÿc dß h°ßng cÿa h¿t, nh°ng hoàn toàn có thß thay �ßi h°ßng �¿t tÿ tr°ßng ngoài, sao cho mô-
men xo¿n �¿t cÿc �¿i tßi °u. 

 

 

 

 

 

 

 
 

Hình 3.37. Mô-men xo¿n cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA á vùng lân c¿n trên nhißt �ß phòng 

Ā Ý ngh)a vßi thÿc nghißm lâm sàng và �°a vào các ÿng dÿng y sinh nh° sau: �ßi vßi ÿng dÿng vi l°u và lab-
on-chip, thang nhißt �ß phù hÿp là tÿ (-3 oC) �¿n 27 oC, �Ám bÁo góc ph°¢ng vß Ç = 65o và 25o �ß mô-men 
xo¿n �¿t cÿc �¿i tßi °u, �ßng thßi chúng ta có thß xây dÿng mßt bß c¢ sá dÿ lißu chu¿n �ß hißu chßnh nh¿m 
�ßnh tính/�ßnh l°ÿng các ph¿n tÿ sinh hßc khác nhau. Tuy nhiên, �ißu này c¿n phßi hÿp vßi các thí nghißm y 
sinh thÿc nghißm. Ngoài ra, �ßi vßi ÿng dÿng bên trong c¢ thß nh° phân phßi thußc h°ßng �ích ho¿c t�ng thân 
nhißt cÿc bß, k¿t hÿp vßi k¿t quÁ mô phßng khÁo sát nhißt �ß khóa (TB) �ã thÁo lu¿n á trên, chúng ta có thß 
�°a ra tiên nghißm r¿ng nhißt �ß ban �¿u nên là 37 oC, góc ph°¢ng vß Ç nên �Ám bÁo b¿ng 60-70o �ß v¿t lißu 
�¿t mô-men xo¿n cÿc �¿i, tÿ �ó �¿t �°ÿc hißu su¿t ÿng dÿng tßt nh¿t có thß. Ngoài ra, chúng ta cing có thß 
tiên nghißm �°ÿc �ißu kißn bÁo quÁn v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA cho các ÿng dÿng y sinh này nên trong 
khoÁng (-3 oC) �¿n 27 oC �ß v¿t lißu �°ÿc bÁo quÁn tßt nh¿t tr°ßc khi �°a vào sÿ dÿng, �ißu này hoàn toàn 
phù hÿp vßi báo cáo tßng quan cÿa tác giÁ Chong Li và cßng sÿ [161].  
 
 

K¾T LU¾N VÀ KI¾N NGHÞ 
K¿t lu¿n: 

 Tính ch¿t tÿ cÿa các v¿t lißu tß hÿp �°ÿc ÿng dÿng trong y sinh �óng mßt vai trò h¿t sÿc quan trßng 
trong các ÿng dÿng có sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài, là mßt trong nhÿng nhân tß then chßt �ß �ánh giá hißu quÁ cÿa 
ÿng dÿng. Vißc khÁo sát tính ch¿t tÿ nói chung và �ßnh l°ÿng các thông sß tÿ tính nßi t¿i cÿa v¿t lißu nh° h¿ng 
sß dß h°ßng tÿ, mô-men xo¿n, nhißt �ß khóa, Ánh h°áng cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc& là mßt quá trình t¿t y¿u �ß 
�°a các ÿng dÿng vào thÿc tißn, �¿c bißt là các ÿng dÿng y sinh hßc. Lu¿n án �ã xây dÿng mô hình nghiên cÿu 
tính ch¿t tÿ áp dÿng cho v¿t lißu vi c¿u tÿ tính Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate) b¿ng cách k¿t hÿp thÿc 
nghißm, lý thuy¿t và mô phßng máy tính. 

 B¿ng các ph°¢ng pháp thÿc nghißm, tác giÁ �ã tßng hÿp �°ÿc v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(glycidyl 
methacrylate) d¿ng hình c¿u �¢n phân tán vßi phân bß kích th°ßc h¿p là 1.36 ± 0.09 µm. Các h¿t nano Fe3O4 
�°ÿc �ßnh hình và phân bß cß �ßnh bên trong/trên bß m¿t ma tr¿n polymer PGMA (vßi D = 3.76 nm, ÃD = 0.77 
nm) tuân theo hàm phân bß logarit-chu¿n. D°ßi Ánh h°áng cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc �ã k¿t tÿ thành 
các cÿm h¿t (cluster) có kích th°ßc ~ 350-800 nm. Polymer PGMA t°¢ng tác vßi nguyên tÿ bß m¿t các h¿t 
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nano tÿ Fe3O4 hình thành nên lßp nhißu lo¿n tÿ tính, d¿n �¿n làm suy giÁm tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu vi c¿u 
Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate) so vßi v¿t lißu Fe3O4 tr¿n. Vi c¿u có tính siêu thu¿n tÿ, �ß tÿ bão hòa Ms = 
5.61 emu/g, �ß tÿ d° Mr = 0.015 emu/g, lÿc kháng tÿ Hc= 1.42 Oe. Dÿa trên dÿ lißu thÿc nghißm, tính toán lý 
thuy¿t h¿ng sß dß h°ßng hißu dÿng (Keff) xác �ßnh �°ÿc là Keff (TB) = 1.9 ± 0.15×104 J/m3 và Keff (LAS-300 K) 
= 2.9 ± 0.6 ×103 J/m3. Qua �ó cho th¿y r¿ng Keff phÿ thußc kích th°ßc h¿t và nhißt �ß. Vi c¿u Fe3O4/PGMA 
tßng hÿp �°ÿc có khÁ n�ng h¿p phÿ iôn Chì (Pb2+) vßi �ß h¿p phÿ cÿc �¿i là 78.2 mg/g theo mô hình �¿ng 
nhißt Langmuir. 

 Các k¿t quÁ mô phßng trên hß máy tính hißu n�ng cao dÿa trên �¿u vào là các dÿ lißu thÿc nghißm �ã 
khÁo sát, °ßc l°ÿng và �ánh giá �°ÿc các thông sß tÿ tính vi mô nßi t¿i cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA á 
�ißu kißn bình th°ßng (nhißt �ß phòng) và �ißu kißn �¿c bißt (nhißt �ß tuyßt �ßi, nhißt �ß Curie và nhißt �ß 
cao). Qua �ó cho th¿y t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc có vai trò và Ánh h°áng nh¿t �ßnh �¿n tính ch¿t tÿ cÿa 
v¿t lißu vi c¿u: không chß là nguyên nhân gây nên hißn t°ÿng spin-glass-like (ngußn gßc cÿa nhißt �ß khóa - 
TB) mà còn d¿n �¿n tính ch¿t tÿ phÿ thußc vào khoÁng cách giÿa các h¿t nano tÿ �ßnh hình bên trong vi c¿u. 
KhÁo sát sÿ thay �ßi kích th°ßc lõi tÿ bên trong vi c¿u, �ã kh¿ng �ßnh tính ch¿t tÿ phÿ thußc m¿nh m¿ vào 
kích th°ßc lõi tÿ. Tÿ �ó �ß xu¿t kích th°ßc h¿t và khoÁng cách liên h¿t tßi °u cho các ÿng dÿng y sinh trong 
c¢ thß nh° phân phßi thußc h°ßng �ích là d = 3.76 nm và a = 5 nm, cho ÿng dÿng t�ng thân nhißt cÿc bß thì d 
~ 10 - 20 nm và a = 3.76 nm. B¿ng vißc kißm soát ph°¢ng tÿ tr°ßng ngoài xoay chißu, góc ph°¢ng vß Ç nên ~ 
65o ho¿c 25o �ß mô-men xo¿n �¿t cÿc �¿i tßi °u. Vùng nhißt �ß tßi °u cho ÿng dÿng vi l°u và bÁo quÁn v¿t 
lißu (nhißt �ß ban �¿u) là ~ -3 oC 3 27 oC, cho ÿng dÿng t�ng thân nhißt cÿc bß ho¿c phân phßi thußc h°ßng 
�ích là 37 oC. Tÿ �ó cho th¿y tißm n�ng cÿa vi c¿u trong ÿng dÿng y sinh.  

 Mô hình nghiên cÿu này có thß áp dÿng cho các v¿t lißu tß hÿp có c¿u trúc t°¢ng tÿ vi c¿u 
Fe3O4/PGMA. M¿c dù các k¿t quÁ �¿t �°ÿc �ã �°ÿc tham chi¿u chéo l¿n nhau và vßi báo cáo tÿ các hßc giÁ 
khác �ß t�ng �ß tin c¿y, tuy nhiên các nghiên cÿu thÿc nghißm chuyên sâu khác là r¿t c¿n thi¿t �ß xác nh¿n �ß 
chính xác cÿa các k¿t quÁ tiên nghißm thu �°ÿc tÿ mô hình nghiên cÿu này tr°ßc khi áp dÿng cho các v¿t lißu 
khác có c¿u trúc t°¢ng tÿ. 

Ki¿n nghß:  

 �ß phát trißn h°ßng nghiên cÿu cÿa lu¿n án, chúng ta có thß thÿc hißn thay �ßi các tßp �¿u vào và l¿p 
l¿i các mô phßng �ã �°ÿc thÿc hißn trong lu¿n án (�¢n giÁn b¿ng cách l¿p trình shell/bash script), cÿ thß nh° 
thay �ßi hình d¿ng/chÿng lo¿i h¿t nano tÿ bên trong v¿t lißu nßn PGMA. Ngoài ra, cing có thß áp dÿng mô 
hình nghiên cÿu này cho nhißu v¿t lißu tß hÿp khác có c¿u trúc t°¢ng tÿ �ß xây dÿng bß dÿ lißu (data set), tÿ 
�ó có thß sÿ dÿng các kÿ thu¿t hßc máy (machine learning) �ß <training= cho máy tính tÿ �ßng tính toán, thÿc 
hißn mô phßng và phân lo¿i dÿ lißu, qua �ó �°a ra các tiên nghißm có giá trß cho quá trình thí nghißm thÿc 
nghißm/thÿc nghißm lâm sàng. Các nßn tÁng �ißn toán lai hóa t°¢ng tÿ nh° �ißn toán l°ßi (grid computing) là 
phù hÿp và �°ÿc khuy¿n nghß �ß phát trißn h°ßng nghiên cÿu này. 

NHþNG �ÓNG GÓP MàI CĀA LU¾N ÁN 
-Lu¿n án �ã xây dÿng mô hình �a chißu nghiên cÿu tính ch¿t tÿ áp dÿng cho v¿t lißu vi c¿u tÿ tính 
Fe3O4/Poly(Glycidyl Methacrylate) b¿ng cách k¿t hÿp thÿc nghißm, lý thuy¿t và mô phßng máy tính. Tÿ �ó 
�°a ra các tiên nghißm cho thí nghißm thÿc nghißm cing nh° thÿc nghißm lâm sàng cÿ thß �ßi vßi v¿t lißu vi 
c¿u Fe3O4/PGMA. 
-Mô hình nghiên cÿu này có thß áp dÿng cho các v¿t lißu tß hÿp khác có c¿u trúc t°¢ng tÿ vi c¿u Fe3O4/PGMA. 
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