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LỜI CAM ĐOAN 

 

 Tôi xin cam đoan luận án: "Mô phỏng Monte Carlo cho há vi cầu từ tính 

Fe3O4/Poly(Glycidyl Methacrylate)" là công trình nghiên cāu cÿa chính mình d°ãi sự 

h°ãng dÁn khoa hác cÿa tập thể h°ãng dÁn. Luận án sử dāng thông tin trích dÁn từ nhiều 

nguồn tham khÁo khác nhau và các thông tin trích dÁn đ°ÿc ghi rõ nguồn gốc. Các kết quÁ 

nghiên cāu cÿa tôi đ°ÿc công bố chung vãi các tác giÁ khác đã đ°ÿc sự nhất trí cÿa đồng 

tác giÁ khi đ°a vào luận án. Các số liáu, kết quÁ đ°ÿc trình bày trong luận án là hoàn toàn 

trung thực và ch°a từng đ°ÿc công bố trong bất kỳ mát công trình nào khác ngoài các công 

trình công bố cÿa tác giÁ. Luận án đ°ÿc hoàn thành trong thåi gian tôi làm nghiên cāu sinh 

t¿i Hác vián Khoa hác và Công nghá, Vián Hàn lâm Khoa hác và Công nghá Viát Nam. 

     TP.HCM, ngày 09 tháng 03 năm 2024 

 Tác giÁ luận án 
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LỜI C¾M ¡N 

 

 Tôi xin bày tỏ lòng biết ¡n sâu sắc đến thầy PGS.TS Nguyßn M¿nh Tuấn, PGS.TS 

Trần Hoàng HÁi đã dìu dắt tôi từ những ngày đầu b°ãc chân trên con đ°ång nghiên cāu 

khoa hác. Vãi sự tận tâm và đầy trách nhiám, thầy đã t¿o mái điều kián thuận lÿi nhất để 

tôi có thể thực hián và hoàn thành luận án này. 

 Tôi xin trân tráng cÁm ¡n Ban lãnh đ¿o Vián Vật lý TP.HCM, Vián Khoa hác vật 

liáu āng dāng, Hác vián Khoa hác & Công nghá - Vián Hàn lâm Khoa hác & Công nghá 

Viát Nam đã t¿o điều kián cho tôi có c¡ hái tiến b°ãc trên con đ°ång nghiên cāu khoa hác 

nhiều thách thāc nh°ng cũng đầy lôi cuốn. 

 Xin gửi låi cÁm ¡n chân thành đến những đồng nghiáp đáng kính: TS. Huỳnh Thanh 

Đāc, TS. Trần Nguyên Lân, TS. Đoàn Trí Dũng – Vián Vật lý TP.HCM vãi sự hß trÿ đầy 

nhiát thành. TS Ngô Văn Thanh – Trung tâm tin hác và tính toán (VAST) cho những đóng 

góp lãn lao trong viác xây dựng và điều hành há thống máy tính hiáu năng cao (HPC). 

 Cuối cùng, vãi những yêu th°¡ng đong đầy xin gửi đến gia đình – những ng°åi đã 

luôn sát cánh, sẻ chia, tiếp thêm đáng lực để giúp tôi hoàn thành luận án này.  

TP.HCM, ngày 09 tháng 03 năm 2024 

 Tác giÁ luận án 
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DANH MỤC CÁC HÌNH VẼ, ĐÞ THỊ 

 

Hình 1.1 Sự giÁi phóng thuốc ở các môi tr°ång pH khác nhau [Tr.06] 

 cÿa vi cầu  

 polylactic-co-glycolic acid (PLGA) có tÁi thuốc (DOX). 

Hình 1.2 Mô hình minh háa vi cầu từ tính Poly(Glycidyl Methacrylate) [Tr.07] 

 2 chiều (a) và 3 chiều (b). 

Hình 1.3 Vi cầu nanocomposite lai hóa đáp āng đa kích thích dựa trên [Tr.08] 

         nano silica xốp và PGMA-CD. 

Hình 1.4 Quá trình trùng hÿp PGMA từ monomer GMA. [Tr.09] 

Hình 1.5 Cấu trúc tinh thể Ferrite spinel nghßch th°ång gặp. [Tr.10] 

Hình 1.6 Dß h°ãng đ¡n trāc (uniaxial anisotropy). [Tr.13] 

Hình 1.7 C°ång đá mô-men từ khi áp từ tr°ång ngoài vãi                       [Tr.13] 

 các ph°¡ng từ hóa theo các mặt m¿ng cÿa Fe3O4.  

Hình 1.8 Phân bố năng l°ÿng dß h°ãng lập ph°¡ng [Tr.15] 

 vãi Kc1 > 0 và Kc2 = 0. 

Hình 1.9 Đ°ång sāc từ và tr°ång khử từ ở thanh nam châm và h¿t nano  [Tr.16] 

 từ Fe3O4. 

Hình 1.10 (a) H¿t từ hình ellipsoid. (b) Tr°ång khử từ Hd cÿa h¿t từ  [Tr.17] 

 hình elipsoid. 

Hình 1.11 C¡ chế phân phối thuốc h°ãng đích chÿ đáng [Tr.22] 

 trong hóa trß liáu trên c¡ thể ng°åi. 

Hình 1.12. Điều trß tăng thân nhiát cāc bá cho bánh nhân bß u não ác tính [Tr.23] 

 sau khi cấy MNPs. 
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Hình 1.13 Ba d¿ng chính cÿa há lab-on-chip: (a) Sử dāng 2 nam châm  [Tr.24] 

 vĩnh cửu tuyến tính; (b) Sử dāng mát nam vĩnh cửu châm tròn  

 (c) Sử dāng há nam châm đián vãi lõi là vật liáu từ mềm. 

Hình 1.14 Āng dāng lab-on-chip nhằm nhận biết phần tử sinh hác. [Tr.25] 

Hình 1.15 Vi cầu Fe3O4/PGMA@PEG phÿ lên đế PDMS cho [Tr.26] 

 āng dāng vi l°u nhằm phát hián tế bào MCF7 và protein BSA. 

Hình 1.16 a) Ánh SEM và phổ EDS cÿa vật liáu PMDA-PGMA hấp phā [Tr.27]  

 iôn Pd2+[51]; b)Vật liáu vi cầu PPA-PGMA/Fe3O4 hấp phā Uranium. 

Hình 1.17 Mô phỏng máy tính từ há vi mô ở cấp đá nguyên tử đến há [Tr.28]  

 vĩ mô nh° trái đất – a) Mô phỏng mát phân tử vãi <l°ãi=  

 năng l°ÿng bằng DFT, b) Mô phỏng màng Graphene oxide (GO) trong 

 n°ãc bằng DFT, c) Mô phỏng 2 cực từ cÿa trái đất. 

Hình 1.18 Sự kết hÿp giữa mô hình vật lý và mô hình toán hác để [Tr.30] 

 biểu dißn há nguyên tử: a) Mô hình vật lý 

 b) Mô hình toán hác (Ph°¡ng trình Schrodinger 3 chiều) 

 c) Biểu dißn nguyên tử vãi các orbital đián tử. 

Hình 1.19 Bên phÁi - S¡ đồ nghiên cāu từ há thống đến mô phỏng [Tr.31] 

 tổng quát; Bên trái - Ví dā mát mô phỏng DFT cho h¿t nano kim lo¿i. 

Hình 1.20 Các b°ãc tiến hành mô phỏng. [Tr.34] 

Hình 1.21 Khái quát hóa các ph°¡ng pháp mô phỏng máy tính và các [Tr.35] 

 c¡ sở lý thuyết t°¡ng āng, đặc thù cho từng đối t°ÿng, thang đo  

 kích th°ãc và thåi gian.  

Hình 1.22 Ành TEM và đ°ång cong từ hóa cÿa vi cầu PGMA chāa Fe3O4. [Tr.36] 

Hình 1.23 Vi cầu từ tính PGMA chāa các h¿t nano từ Fe3O4 và [Tr.37]  

 Fluorescein isothiocyanate (FITC) – a) Ành SEM 
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 b) Ánh hiển vi quang hác và huỳnh quang cÿa tế bào HeLa (trên)  

 và chondrocytes cÿa thỏ (d°ãi) tr°ãc khi phân tách 

 c) Ành hiển vi huỳnh quang cÿa tế bào Hela sau khi phân tách. 

Hình 1.24 a) Ành SEM cÿa vi cầu PGMA, b) Kỹ thuật phân tích [Tr.38] 

 <Western blot= cÿa vật liáu vãi kháng thể DO-1 và CHIP 11.1  

 cho protetin p53, CHIP protein. 

Hình 1.25 Vi cầu từ tính PGMA vãi cầu bao Dendrimer peptide [Tr.39] 

ngoài bề mặt: (a) S¡ đồ tổng hÿp và phổ XPS, (b) Ành SEM cÿa 1 h¿t vi cầu từ tính 

PGMA, (c) Āng dāng vãi protein albumin huyết thanh bò (bovine serum albumin - 

BSA), γ-globulin (γ-Gl), fibrinogen (Fg), và hßn hÿp cÿa chúng. 

Hình 1.26 Vi cầu từ tính PGMA: (a) tÁi protein p46/Myo1C (protein tiềm [Tr.40] 

 năng cÿa các bánh tự mißn), (b) Ành SEM, (c) Ành TEM 

 (d) āng dāng vãi huyết thanh máu cÿa các bánh nhân mắc bánh  

 tự mißn đa x¡ cāng. 

Hình 1.27 (a) mô hình Hydrogel tổ hÿp poly(glycidyl methacrylate)/ [Tr.41] 

 polyacrylamide(PGMA/PAM) vãi các <rối/v°ãng víu= (entanglement)  

 vật lý và liên kết hydro, (b) Ành SEM cÿa vật liáu PGMA/PAM. 

Hình 1.28 Khái quát các ph°¡ng pháp nghiên cāu cÿa luận án [Tr.43] 

 Sự kết hÿp nghiên cāu đa chiều: Thực nghiám, lý thuyết và mô phỏng. 

Hình 2.1 S¡ đồ mô tÁ quy trình tổng hÿp vật liáu vi cầu [Tr.44] 

 từ tính Fe3O4/PGMA.  

Hình 2.2 S¡ đồ tổng hÿp Poly(Glycidyl methacrylate) (PGMA). [Tr.46] 

Hình 2.3 PhÁn āng trùng hÿp polymer PGMA từ GMA  [Tr.46] 

 vãi sự có mặt cÿa AIBN. 

Hình 2.4 S¡ đồ tổng hÿp Amino-PGMA. [Tr.47] 

Hình 2.5  Quá trình “amine hóa= bề mặt PGMA bằng Ethylene diamine. [Tr.47] 
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Hình 2.6 S¡ đồ tổng hÿp vật liáu Fe3O4/PGMA. [Tr.48] 

Hình 2.7 Kết tÿa t¿i chß các h¿t nano Fe3O4 trong và trên bề mặt  [Tr.58] 

 Amino-PGMA để t¿o thành vi cầu từ tính Fe3O4/PGMA. 

Hình 2.8 Sự tranh đấu giữa tr°ång ngoài và dß h°ãng khi h¿t đ°ÿc [Tr.51] 

 đặt trong từ tr°ång. 

Hình 2.9 S¡ đồ giÁi thuật mô phỏng Monte Carlo cho các h¿t nano [Tr.60] 

 Fe3O4 đßnh hình bên trong vi cầu PGMA. 

Hình 2.10 Các mắt xích trong mô phỏng đa quy mô (Multiscale). [Tr.61] 

Hình 2.11 Mô hình mô tÁ ph°¡ng trình LLG – chuyển đáng [Tr.64] 

 cÿa spin nguyên tử trong tr°ång ngoài. 

Hình 2.12 Há HPC – VAST [Tr.66] 

(a) Workload manager & Jobs scheduler cÿa há HPC – VAST  

 (b, c) Các táp Scripts để ch¿y các mô phỏng cÿa luận án trên há HPC. 

Hình 2.13 Há đián toán l°ãi HCMIP: (a) Há đián toán l°ãi HCMIP [Tr.67] 

 (b, c) Workload manager & Jobs scheduler cÿa HPC Cluster trong há  

 (d) Server Data trong há đián toán l°ãi. 

Hình 2.14 Há đián toán Comphys. [Tr.68] 

Hình 3.1  GiÁn đồ nhißu x¿ tia X cÿa: (a) Phổ chu¿n cÿa Fe3O4 [Tr.69] 

 (b) H¿t nano từ Fe3O4 trần; (c) Vật liáu vi cầu Fe3O4/PGMA 

 (d, e) Ô c¡ sở và ô c¡ sở đa dián cÿa Fe3O4. 

Hình 3.2  GiÁn đồ nhißu x¿ tia X cÿa: (a) Vi cầu Fe3O4/PGMA [Tr.71] 

 (b) Polymer PGMA. 

Hình 3.3 Phổ FTIR cÿa 2 mÁu ở chế đá truyền qua [Tr.72] 

 (a) PGMA; (b) Fe3O4/PGMA; (c) Fe3O4. 

Hình 3.4 Mô hình cấu trúc phân tử cÿa PGMA. [Tr.73] 
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Hình 3.5 Liên kết Peptip. [Tr.73] 

Hình 3.6 Ành SEM cÿa vi cầu Fe3O4/PGMA t¿i 2 thang đo: [Tr.74] 

(a) 10 μm và (b) 2 μm; (c) Mô hình biểu thß các vi cầu Fe3O4/PGMA trong không gian 3 

chiều; (d) Biểu đồ phân bố kích th°ãc h¿t và hàm phân bố logarit-chu¿n (Đ°ång in đậm). 

Hình 3.7 Ành TEM cÿa các h¿t nano từ Fe3O4 trần ở các thang đo: [Tr.76] 

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

Hình 3.8 Đ°ång cong từ hóa M(H) t¿i nhiát đá phòng (300 K) cÿa: [Tr.77] 

 (a) vi cầu Fe3O4/PGMA 

 (b) vi cầu Fe3O4/PGMA và các h¿t nano Fe3O4 trần. 

Hình 3.9 Đ°ång cong từ hóa ZFC/FC cÿa vi cầu Fe3O4/PGMA. [Tr.79] 

Hình 3.10 Mối liên há giữa M/Ms–1/H2 cÿa vi cầu Fe3O4/PGMA [Tr.81] 

t¿i tr°ång lãn. Đ°ång nét đậm thể hián <fitting= tuyến tính vãi dữ liáu thực nghiám. 

Hình 3.11 Đ°ång cong từ hóa cÿa Fe3O4/PGMA t¿i nhiát đá phòng [Tr.82] 

 Đ°ång nét đậm biểu thß <fitting= đ°ång cong M(H) vãi hàm Langevin. 

Hình 3.12 Ch°¡ng trình nhằm <fitting= đ°ång cong M(H) [Tr.83] 

 vãi hàm Langevin đ°ÿc xây dựng bằng ngôn ngữ Matlab. 

Hình 3.13 Program sinh dữ liáu kích th°ãc h¿t tuân theo hàm phân bố [Tr.84] 

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

Hình 3.14 Mát cluster các h¿t Fe3O4 thực tế đßnh hình bên trong vi cầu  [Tr.85] 

 Fe3O4/PGMA tuân theo hàm phân bố kích th°ãc t°¡ng āng. 

Hình 3.15 Mô hình 2D các h¿t Fe3O4 thực tế đßnh hình bên trong vi cầu  [Tr.85] 

Fe3O4/PGMA tuân theo hàm phân bố kích th°ãc t°¡ng āng vãi các tỉ số nén (mật đá 

không gian) khác nhau. 

Hình 3.16 Lãp nhißu lo¿n từ tính trên bề mặt h¿t nano từ Fe3O4. [Tr.86] 

Hình 3.17 Đ°ång hấp phā đẳng nhiát cÿa vật liáu vi cầu [Tr.88] 
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 Fe3O4/PGMA đối vãi iôn Chì (Pb2+).  

Hình 3.18 Mô phỏng Monte Carlo hằng số áp suất cho quá trình đßnh [Tr.89]  

 hình các h¿t nano Fe3O4 bên trong vi cầu PGMA. 

Hình 3.19 (a) ô c¡ sở cÿa vật liáu Fe3O4; b) h¿t nano từ Fe3O4 (d=3.8 nm)  [Tr.90] 

đ°ÿc xây dựng từ các ô c¡ sở; (c) Cấu hình spin cÿa 1 h¿t Fe3O4;  

(d) Cấu hình spin phóng lãn.  

Hình 3.20 Mô phỏng đ°ång cong từ nhiát M(T) bằng 2 ph°¡ng pháp [Tr.91] 

 LLG-Heun và Monte Carlo. 

Hình 3.21 Cấu hình spin cÿa các h¿t Fe3O4 t¿i [Tr.92] 

 (a) Nhiát đá tuyát đối (0 K); (b) Nhiát đá Curie (860 K). 

Hình 3.22 Đ°ång cong từ hóa mô phỏng và thực nghiám [Tr.93] 

 t¿i nhiát đá phòng cÿa vật liáu vi cầu Fe3O4/PGMA. 

Hình 3.23 Đ°ång cong từ hóa cÿa vi cầu Fe3O4/PGMA mô phỏng t¿i 0 K. [Tr.94] 

Hình 3.24 Mô hình tr°ång l°ỡng cực-l°ỡng cực giữa các h¿t Fe3O4 [Tr.95] 

 tác đáng lên h¿t ở trung tâm. 

Hình 3.25 Tr°ång l°ỡng cực tác đáng lên các h¿t Fe3O4 khi có mặt từ [Tr.95] 

 tr°ång ngoài, trāc dß cÿa các h¿t (easy axis) trùng vãi ph°¡ng Oz 

 a) Tr°ång ngoài song song vãi trāc dß 

 b) Tr°ång ngoài vuông góc vãi trāc dß.  

Hình 3.26 Các h¿t Fe3O4 trong há vãi khoÁng cách giữa các h¿t khác nhau [Tr.96] 

 (a) khoÁng cách 0.1 nm; (b) khoÁng cách 10 nm.  

Hình 3.27 Đ°ång cong từ hóa cÿa Fe3O4 ở 0 K, có mặt t°¡ng tác [Tr.97] 

 l°ỡng cực-l°ỡng cực vãi khoÁng cách khác nhau giữa các h¿t. 

Hình 3.28 Sự phā thuác cÿa tính chất từ vào khoÁng cách giữa các h¿t. [Tr.98] 
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Hình 3.29 Đ°ång cong từ hóa cÿa Fe3O4 vãi các kích th°ãc h¿t khác nhau [Tr.99] 

Hình 3.30 Sự phā thuác cÿa tính chất từ vi cầu Fe3O4/PGMA [Tr.100] 

 vào kích th°ãc h¿t nano từ Fe3O4 bên trong vi cầu. 

Hình 3.31 Đ°ång cong từ hóa ZFC cÿa Fe3O4/PGMA vãi [Tr.101] 

 sự có mặt/không cÿa t°¡ng tác l°ỡng cực-l°ỡng cực. 

Hình 3.32  Snapshot cấu hình spin từ trong mô phỏng đ°ång cong  [Tr.102] 

 ZFC vãi sự tồn t¿i cÿa t°¡ng tác l°ỡng cực-l°ỡng cực 

 (a) T¿i 0 K; (b) T¿i TB. 

Hình 3.33 Đ°ång cong từ hóa ZFC cÿa vi cầu Fe3O4/PGMA [Tr.103] 

 t¿i các góc ph°¡ng vß φ khác nhau. 

Hình 3.34 GiÁn đồ năng l°ÿng (2D và 3D) cÿa h¿t Fe3O4 trong quá trình [Tr.104] 

 Đo đ°ång cong từ hóa Zero-field-cool. 

Hình 3.35 Mô-men xoắn cÿa há h¿t Fe3O4 t¿i các nhiát đá khác nhau  [Tr.106] 

 (từ 0-1200 K) và các góc ph°¡ng vß φ khác nhau (từ 0-90o).  

Hình 3.36 Mô-men xoắn cÿa há h¿t Fe3O4 ở vùng d°ãi lân cận [Tr.107] 

 nhiát đá phòng (300 K). 

Hình 3.37 Mô-men xoắn cÿa há h¿t Fe3O4 ở vùng lân cận [Tr.108] 

 trên nhiát đá phòng. 
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Mà �ÄU 

KhoÁng mßt th¿p niên trá l¿i �ây, v¿t lißu tß hÿp (nanocomposite) �°ÿc t¿p 

trung nghiên cāu và āng 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 āng 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 āng 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 

āng dÿng thÿc tißn khác nói chung.  

�ß �°a vào các āng dÿng thÿc tißn có sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài, �¿c bißt là các 

āng 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 āng 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 āng 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 thāc �ßi vßi các ph°¢ng pháp 

�o �¿c thÿc nghißm.  

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 cāu cing nh° āng dÿng các v¿t lißu tÿ vào thÿc tißn. Tÿ �ó xây 
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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 cāu 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 

sāc lao �ßng cÿa ng°ßi nghiên cāu, �ß l¿p l¿i cao, rút ng¿n thßi gian nghiên cāu, 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 cāu tính toán và mô phßng cho khoa hßc nói chung và khoa hßc v¿t 

lißu nói riêng. Ngoài ra, thành quÁ cÿa cußc cách m¿ng công nghißp l¿n thā 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 cāu mßi m¿ mang �¿y tính tiên nghißm trong 

vißc thi¿t k¿ và nghiên cāu v¿t lißu. 

 

 

 

 

 

 

 

Sÿ liên hß giÿa thÿc nghißm, lý thuy¿t & mô phßng 

máy tính trong khoa hßc 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 cāu 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 

Thÿc nghiám 

Mô phßng Lý thuy¿t 
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bß (ví dÿ �o th¿t nhißu kÿ thu¿t �o hißn �¿i, ch°a kß �¿n mßt sß phép �o hÿy m¿u 

d¿n �¿n phÁi ch¿ t¿o nhißu m¿u, mô phßng cho hß lßn nhißu h¿t) 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 cāu 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. 

Māc tiêu cÿa luÁn án: 

Vßi mong mußn xây dÿng mßt mô hình nghiên cāu tính ch¿t tÿ tính cho các 

c¿u trúc v¿t lißu tß hÿp thông dÿng �ang �°ÿc �°a vào các āng 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 cāu �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 cāu 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 āng dÿng trong nhißu l)nh vÿc nh° vi 

c¿u tÿ tính Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate) chāa 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 cāu 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 cāu này.  

Nßi dung cÿa luÁn 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 
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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 phāc 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. 

Ngoài ra, �ß �Ám bÁo các tính toán sß và mô phßng máy tính không <rßi r¿c= 

vßi thÿc nghißm, các k¿t quÁ thu �°ÿc luôn �°ÿc tác giÁ tham chi¿u vßi các k¿t quÁ 

thÿc nghißm �ã �°ÿc thÿc hißn và/ho¿c các k¿t quÁ tÿ các hßc giÁ khác trên th¿ gißi.  

Ý ngh)a khoa hác và thÿc tißn: 

Các ph°¢ng pháp, mô hình tính toán sß và các mô phßng máy tính �°ÿc thÿc 

hißn trong lu¿n án này có thß �°ÿc áp dÿng cho các hß v¿t lißu tß hÿp thông dÿng 

khác có c¿u trúc c¢ bÁn t°¢ng tÿ v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate) 

nh° v¿t lißu vi nang nano, micelles, liposome, dendrimer, graphene khÿ oxít (rGO)& 

Góp ph¿n t¿o ra mßt h°ßng nghiên cāu mßi không chß �¢n giÁn, ti¿t kißm nhân 

v¿t lÿc, thßi gian mà còn cho phép khÁo sát tính ch¿t vi tÿ nói chung và �ánh giá, °ßc 

l°ÿng các thông sß vi tÿ nßi t¿i nói riêng cÿa các v¿t lißu nano tÿ riêng bißt (không 

�°ÿc bßc phÿ) cing nh° các v¿t lißu tß hÿp �ã �°ÿc lißt kê á trên. 

Các k¿t quÁ thu �°ÿc, có giá trß tiên nghißm nh¿t �ßnh không chß trong ph¿m 

vi h¿p �ßi vßi các thí nghißm thÿc nghißm mà còn có thß má rßng ra cho thÿc nghißm 

lâm sàng và các āng dÿng thÿc tißn. 
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CH¯¡NG 1. TàNG QUAN 

1.1. Vi cÅu tÿ tính Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate) 

Vài th¿p niên trá l¿i �ây, các h¿t vi c¿u polymer �°ÿc làm b¿ng polymer tÿ 

nhiên ho¿c nhân t¿o �°ÿc āng dÿng vào l)nh vÿc y sinh hßc nh° mßt hß thßng phân 

phßi thußc, hß vi l°u, ch¿t mang và h¿p phÿ iôn kim lo¿i n¿ng... ngày càng phß bi¿n 

rßng rãi. Sÿ dÿng vß bßc polymer cho phép �¿t �°ÿc các �¿c tính mong mußn nh° 

giÁi phóng thußc �°ÿc kißm soát và duy trì, dißn tích bß m¿t riêng lßn, linh ho¿t trong 

vißc bi¿n tính bß m¿t, °a n°ßc. Tuy nhiên, �ißu kißn c¿n trong vißc chßn lÿa polymer 

cho các āng dÿng y sinh hßc bao gßm tính t°¢ng thích sinh hßc (sinh khÁ dÿng) cÿa 

polymer, �ßc tính, tính phân hÿy, chāc n�ng hóa bß m¿t... Tÿ các yêu c¿u �ó, v¿t lißu 

polymer thông minh có khÁ n�ng tÿ hÿy sinh hßc �ã và �ang trá thành xu h°ßng. Khi 

có sÿ thay �ßi tính ch¿t v¿t lý ho¿c hóa hßc cÿa môi tr°ßng, chúng có khÁ n�ng �áp 

āng l¿i các kích thích �ó [1]. Bên c¿nh �ó, vßi khÁ n�ng bi¿n �ßi ra nhißu d¿ng trong 

môi tr°ßng dung dßch, �ßng thßi có thß t¿o liên k¿t c¿u trong các d¿ng hydrogel ho¿c 

c¿y ghép vào bß m¿t ti¿p xúc r¿n - n°ßc. Vßi nhißu °u �ißm nh° dißn tích bß m¿t 

riêng lßn, dß �ính kháng nguyên/kháng thß trên bß m¿t, tính t°¢ng hÿp sinh hßc tßt, 

có khÁ n�ng hình thành c¢ ch¿ phân phßi thußc thông minh và linh ho¿t dÿa vào sÿ 

thay �ßi cÿa môi tr°ßng (pH, nhißt �ß, �°ßng, uric, tÿ tr°ßng), các lo¿i v¿t lißu 

polymer hydrogel thông minh (IHP) �ang ngày càng �°ÿc sÿ dÿng rßng rãi �ß ch¿ 

t¿o v¿t lißu nßn cho hß v¿t lißu nanocomposite chāa các h¿t nano tÿ/ch¿m l°ÿng 

tÿ/nano kim lo¿i (Au, Ag&) [2]. Nhißu nh¿t phÁi kß �¿n Chitosan, PAA, PDMS, 

PMMA, Dextran. 

Các IHP có khÁ n�ng thay �ßi các �¿c �ißm nh° cußn m¿ch, kích th°ßc lß xßp, 

bi¿n �ßi trong tr°ßng hÿp có kích thích bên ngoài ho¿c dÿa vào sÿ thay �ßi các �ißu 

kißn sinh lý hßc t¿i vß trí ch¿n th°¢ng ho¿c bßnh t¿t (ví dÿ: thay �ßi �ß pH á khßi u 

ho¿c vùng c¢ thß, kích th°ßc mao quÁn cÿa v¿t th°¢ng) v¿n �°ÿc t¿p trung nghiên 

cāu và cho th¿y sÿ hißu quÁ và tißm n�ng to lßn trong các āng dÿng y sinh hßc nói 

chung [3] và �ißu trß ung th° nói riêng [4] (hình 1.1) cho �¿n thßi �ißm hißn t¿i. Cÿ 

thß, so vßi �ß pH t°¢ng �ßi trung tính �°ÿc tìm th¿y trong nhißu các mô khße m¿nh 

(pH x¿p xß 7.4), sÿ thay �ßi pH th°ßng th¿y á mßt vß trí khác trong c¢ thß cho dù �ó 

là �°ßng tiêu hóa (pH 1.0-8.2) ho¿c �óng gói t¿ bào vào nßi soi (pH nßi soi 5.0-6.5). 
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Ngay cÁ sÿ hißn dißn cÿa các t¿ bào khßi u ho¿c thi¿u máu cÿc bß có thß d¿n �¿n 

giÁm pH (pH 6.5-7.2) so vßi giá trß sinh lý. Sÿ phân phßi thußc �°ÿc kích ho¿t dÿa 

vào nhÿng thay �ßi trong polymer khi á các tr¿ng thái proton hóa có thß xÁy ra á các 

giá trß pH khác nhau. Khi có sÿ thay �ßi pH, d¿n �¿n sÿ bi¿n �ßi không hòa tan và 

chÿ y¿u là polymer kÿ n°ßc thành polymer °a n°ßc tích �ißn và do �ó lßp vß polymer 

cÿa hß phân phßi thußc s¿ hòa tan trong n°ßc và giÁi phóng thußc �ißu trß t¿i vß trí 

mÿc tiêu.  

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.1. Sÿ giÁi phóng thußc á các môi tr°ßng pH khác nhau cÿa vi c¿u 

polylactic-co-glycolic acid (PLGA) có tÁi thußc (DOX) trong �ißu trß ung th° [4]. 

Bên c¿nh các IHP �°ÿc lißt kê á trên, poly(glycidyl methacrylate) (PGMA) là 

mßt polymer phß bi¿n trong cÁ āng 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 phāc 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 chāc phÁn āng nh° NH2, COOH, SH, có thß liên hÿp 

vßi các phân tÿ sinh hßc (kháng thß, peptide, 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 āng dÿng thÿc tißn b¿ng vißc sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài, các h¿t 

Sÿ
 n
hÁ
 th

uß
c 
(%

) 

Thßi gian (giß) 

pH th¿p 

pH kích ho¿t 
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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 

Poly(glycidyl methacrylate 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) 

(a) 2 chißu và (b) 3 chißu. 

Hình 1.2 minh hßa c¿u t¿o vi c¿u tÿ tính Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate) 

bao gßm 2 thành ph¿n: 

+ VÁt liáu nßn: Polymer Poly(glycidyl methacrylate) thông minh tÿ hÿy sinh hßc, 

nh¿y cÁm vßi sÿ thay �ßi pH cÿa môi tr°ßng. 

+ H¿t nano tÿ Fe3O4: �°ÿc hình thành và phân bß bên trong v¿t lißu nßn 3 ma tr¿n 

polymer Poly(glycidyl methacrylate). 

Oxy Carbon Hydro Nit¢ H¿t nano tÿ Fe3O4 

a) b) 
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1.1.2. V¿t lißu nßn Poly(glycidyl methacrylate) [2] 

 Các danh pháp th°ßng dùng: Poly(glycidyl methacrylate); 2 - Propenoic 

acid, 2 - methyl-, oxiranylmethyl ester.  

-Công thāc phân tÿ: (C7H10O3)n 

-Mn = 10.000-20.000 (�vC)  

 

 

 

 

 

 

Hình 1.3. Vi c¿u nanocomposite lai hóa �áp āng �a kích thích dÿa trên nano 

silica xßp và PGMA-CD [6]. 

Là mßt polymer phân hÿy sinh hßc và thông minh nh¿y cÁm vßi pH, poly 

(glycidyl methacrylate) (PGMA) b¿t �¿u �óng r¿n ho¿c tr°¢ng ná khi có sÿ thay �ßi 

pH cÿa môi tr°ßng xung quanh cing nh° nhÿng IHP nh¿y pH khác nh° Chitosan. 

Thêm vào �ó, vßi các d¿n xu¿t cÿa PGMA, chúng ta có thß t¿o ra các lo¿i polymer 

khßi (block copolymer) có khÁ n�ng �áp āng nhißu h¢n 1 lo¿i kích thích tÿ môi tr°ßng 

bên ngoài (dual responsive) [6], [10] (hình 1.3). 

Ngoài tính ch¿t nh¿y cÁm vßi pH, �°ÿc tßng hÿp tÿ monomer glycidyl 

methacrylate (GMA) (C7H10O3) nên bÁn thân PGMA là mßt polymer nhißt d¿o thußc 

hß Poly (acrylic acid), tính bßn vßi môi tr°ßng. Chúng �°ÿc bi¿t vßi tên gßi khác là 

nhÿa kính (glass plastic) do có �ß trong sußt tuyßt vßi nh° thÿy tinh, cho ánh sáng 

truyßn qua �¿n 92% mang �¿n �ß rõ nét quang hßc nên các Poly(acrylic acid) �°ÿc 

āng dÿng trong cÿa sß máy bay, �èn xe h¢i, ßng kính... Khi phân tán vào dung môi, 

PGMA tan nhißu trong n°ßc th¿m chí khi khßi l°ÿng phân tÿ cÿa chúng tßi 1 trißu 

p



9 
 

 
 

�vC ho¿c lßn h¢n. Tuy nhiên n¿u polymer khô cāng, �¿c bißt là á nhißt �ß cao (lßn 

h¢n nhißt �ß chuyßn hóa thÿy tinh Tg) �ß tan cÿa chúng giÁm m¿nh.  

 

 

 

 

 

 

Hình 1.4. Quá trình trùng hÿp PGMA tÿ monomer GMA. 

à �ißu kißn bÁo quÁn thông th°ßng, chúng �°ÿc làm khô trong �ißu kißn �ÿ 

êm dßu �ß tránh t¿o l°ßi (nh° làm khô b¿ng �ông �¿c). Thông th°ßng, chúng á d¿ng 

r¿n, khßi l°ÿng phân tÿ trung bình vào khoÁng ~20.000 (�vC) x¿p xß 142.153 g/mol, 

nhißt �ß nóng chÁy khoÁng tÿ 274 3 280 (oC), khßi l°ÿng riêng là 0,805 g/ml t¿i nhißt 

�ß phòng (25 oC). Khi ti¿p xúc vßi không khí ¿m, chúng h¿p thÿ ¿m nhanh chóng (~ 

8% trong 10 phút). Trên ph°¢ng dißn hình thái hßc, chúng 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 chāc 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 (hình 1.4). 

Thêm vào �ó, PGMA có �¿c tính tÿ hÿy sinh hßc nên có thß �áp āng �°ÿc tính 

sinh khÁ dÿng cao trong các āng dÿng y sinh hßc. T¿t cÁ các tính ch¿t thú vß cÿa 

PGMA làm cho nó �°ÿc āng dÿng khá rßng rãi trong mßi m¿t cÿa �ßi sßng nh° dùng 

làm ch¿t làm �¿c trong quá trình làm �¿c các hß latex polymer, là nguyên lißu �ß ch¿ 

t¿o ch¿t lßng làm mát chßng cháy �°ÿc sÿ dÿng trong ngành ch¿ t¿o máy bay và công 

nghißp �úc, thu hßi d¿u và �°ÿc dùng làm tác nhân phân tán. PGMA �°ÿc t¿p trung 

nghiên cāu m¿nh m¿ trên th¿ gißi tÿ nhÿng n�m 1990 nh°ng cing chß nh¿m mÿc �ích 

h°ßng �¿n các nhu c¿u sinh ho¿t thông th°ßng cÿa cußc sßng, �¿n n�m 2008-2009 

l¿i ti¿p tÿc �°ÿc t¿p trung nghiên cāu nh¿m ch¿ t¿o ra các lo¿i màng có các lß xßp 

lßn. G¿n �ây, các Poly(acrylic acid) này b¿t �¿u �°ÿc sÿ dÿng trong y - sinh hßc �ß 

�ißu trß �ÿc thÿy tinh thß, ßng kính nßi nhãn trong m¿t, cing nh° sÿ dÿng trong công 

Trùng hÿp PGMA GMA 

Oxygen Carbon Hydrogen 
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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  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.5. C¿u trúc tinh thß Ferrite spinel nghßch th°ßng g¿p và sÿ s¿p x¿p 

các spin trong mßt phân tÿ s¿t tÿ Fe3O4. 

Oxit s¿t tÿ Fe3O4 (hay hßn hÿp FeO.Fe2O3) thußc nhóm ceramic tÿ, công thāc 

tßng quát: MO.Fe2O3, vßi M là Fe, Ni, Co, Mn ho¿c Cu. Chúng gßm có 2 d¿ng c¿u 

trúc: spinel thu¿n ho¿c spinel nghßch. Mßi ô c¢ sá có 8 vß trí tā dißn và 16 vß trí bát 

dißn. C¿u trúc cÿa tinh thß Ferrite th°ßng g¿p �°ÿc bißu thß t¿i hình 1.5. 

�ßi vßi c¿u trúc spinel thu¿n, trong mßi ô c¢ sá gßm nhÿng ion hóa trß 3 �ßnh 

xā t¿i các vß trí bát dißn. Bên c¿nh �ó, nhÿng ion hóa trß 2 �ßnh xā t¿i các vß trí tā 

dißn. M¿t khác, mßi ô c¢ sá cÿa c¿u trúc spinel nghßch, các ion hóa trß 2 và 8 ion hóa 

trß 3 s¿ �ßnh xā t¿i vß trí bát dißn, nhÿng ion hóa trß 3 còn l¿i s¿ �ßnh xā t¿i vß trí tā 

dißn. Cÿ thß, vßi c¿u trúc cÿa Fe3O4, các spin tÿ cÿa 8 ion Fe3+ �ßnh xā t¿i các vß trí 

tā dißn, chúng có sÿ khác nhau vß �ß lßn so vßi các spin cÿa 8 ion Fe2+ �ßng thßi có 

chißu ng°ÿc nhau. K¿t quÁ là, chúng s¿ trißt tiêu l¿n nhau. Tuy nhiên, mßi phân tÿ 

Fe3O4 v¿n tßn t¿i mô-men tÿ cÿa các spin trong ion Fe2+ á vß trí bát dißn �óng góp 

iôn O2- 

Fe tā dißn (Fe3+) (3d6) 

Fe bát dißn (Fe2+/Fe3+) 

Fe3+ (3d6) 

Fe2+ (3d6) 

 Fe3+ (3d6) 
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(�ß lßn là 4µB). Do �ó, tinh thß Fe3O4 m¿c nhiên s¿ tßn t¿i tính dß h°ßng tÿ, tính ch¿t 

cing s¿ khác nhau theo các ph°¢ng (m¿t m¿ng) khác nhau. Nhÿng thông tin này s¿ 

�°ÿc sÿ dÿng �ß làm c¢ sá cho các mô phßng phi¿n hàm m¿t �ß (DFT) �ß tính toán 

các t°¢ng tác trao �ßi giÿa các nguyên tÿ trong tinh thß, làm tißn �ß xây dÿng thông 

tin �¿u vào (input) cho các mô phßng mô hình spin nguyên tÿ �°ÿc �ß c¿p á ph¿n 

sau cÿa lu¿n án. 

à kích th°ßc d°ßi 50 nm (kích th°ßc tßi h¿n), Fe3O4 có thß āng dÿng trong 

nhißu l)nh vÿc quan trßng. Lúc này, các h¿t Fe3O4 �°ÿc xem nh° là �¢n �ô-men và 

�°ÿc āng dÿng chÿ y¿u trong l)nh vÿc y-sinh hßc nh° tác nhân làm t�ng �ß t°¢ng 

phÁn cho Ánh cßng h°áng tÿ (MRI), làm ph°¢ng tißn d¿n truyßn thußc. �°ßng kính 

tßi h¿n cÿa h¿t Fe3O4 �°ÿc cho bái công thāc:   

                                                           2
0

72
c

S

KAD
Mµ

=  (1.1) 

Trong �ó, A là m¿t �ß n�ng l°ÿng trao �ßi (J.m33). 

m0 là �ß tÿ th¿m chân không.  

MS là �ß tÿ hoá bão hoà (A.m-1).           

Dc là �°ßng kính tßi h¿n cÿa h¿t (m).  

K là m¿t �ß n�ng l°ÿng dß h°ßng tÿ (hay h¿ng sß dß h°ßng) (J.m33).  

Các d¿ng n�ng l±ÿng tÿ 

�ß thÿc hißn các mô phßng phi¿n hàm m¿t �ß (DFT) và mô phßng mô hình 

spin nguyên tÿ �°ÿc thÿc hißn á ph¿n sau, các d¿ng n�ng l°ÿng vi tÿ cÿa các h¿t nano 

tÿ Fe3O4 khi �¿t trong tÿ tr°ßng ngoài c¿n phÁi �°ÿc xem xét. Khi mßt h¿t nano tÿ 

�¿t trong tÿ tr°ßng ngoài, chúng chßu tác dÿng cÿa nhÿng t°¢ng tác sau: 

- N�ng l±ÿng trao �ßi: 

N�ng l°ÿng trao �ßi (Exchange energy) �°ÿc �ßnh ngh)a là n�ng l°ÿng hình 

thành tÿ t°¢ng tác trao �ßi giÿa các spin tÿ  lân c¿n, lúc này hàm sóng cÿa �ißn tÿ 

xen phÿ nhau và làm cho các spin song song vßi nhau.  
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                                            2
ex 2 cos ij

ij
E JS Ë= 2 3  (1.8) 

Trong �ó, Ëij là góc giÿa spin i và j. J và S l¿n l°ÿt là tích phân trao �ßi và �ß lßn cÿa 

spin,  

Ph°¢ng trình (1.8) s¿ �°ÿc sÿ dÿng �ß tính Eex giÿa các nguyên tÿ trong m¿ng 

tinh thß cÿa Fe3O4 trong mô phßng DFT. 

- N�ng l±ÿng dß h±ßng: 

N�ng l°ÿng dß h°ßng (Anisotropy energy) là nguyên nhân gây ra tính ch¿t dß 

h°ßng cÿa v¿t lißu tÿ, ph°¢ng tÿ hóa s¿ �ßnh h°ßng °u tiên các mô-men tÿ và c¿u 

trúc tinh thß cÿa v¿t lißu tÿ s¿ quy �ßnh quá trình tÿ hóa. Khi không có tÿ tr°ßng 

ngoài, các mô-men tÿ s¿ °u tiên �ßnh h°ßng theo trÿc dß tÿ hóa (easy axis). M¿t khác, 

trÿc vuông góc vßi trÿc dß (trÿc khó 3 hard axis) s¿ h¿u nh° không có mô-men tÿ 

�ßnh h°ßng theo.  

 Bao gßm các d¿ng sau: dß h°ßng tÿ tinh thß, dß h°ßng tÿ hình d¿ng, dß h°ßng 

āng su¿t và dß h°ßng trao �ßi. Hai d¿ng �¿u tiên là �áng kß và chÿ y¿u �ßi vßi các 

h¿t nano tÿ Fe3O4. N�ng l°ÿng dß h°ßng Ánh h°áng m¿nh m¿ lên �°ßng cong tÿ hóa, 

kißm soát lÿc kháng tÿ và �ß tÿ d°. �ßi vßi mßt v¿t lißu �¿ng h°ßng, sÿ phân bß 

n�ng l°ÿng là mßt hình c¿u. Tùy thußc vào �ß phāc t¿p cÿa dß h°ßng mà tính �ßi 

xāng cÿa sÿ phân bß n�ng l°ÿng bß giÁm. �¢n giÁn nh¿t là dß h°ßng �¢n trÿc (uniaxial 

anisotropy) (hình 1.6). 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.6. Dß h°ßng �¢n trÿc (uniaxial anisotropy). 
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+N�ng l±ÿng dß h±ßng tÿ tinh thß (magnetocrystalline anisotropy energy)  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.7. C°ßng �ß mô-men tÿ khi áp tÿ tr°ßng ngoài vßi các ph°¢ng tÿ hóa 

theo các m¿t m¿ng cÿa Fe3O4 [12]. 

 �°ÿc hình thành do tính ch¿t b¿t �¿ng h°ßng cÿa c¿u trúc tinh thß. Ngußn gßc 

chính cÿa dß h°ßng tÿ tinh thß là sÿ t°¢ng tác gián ti¿p cÿa spin vßi m¿ng tinh thß 

thông qua t°¢ng tác spin-quÿ �¿o và quÿ �¿o-m¿ng tinh thß. Tùy thußc vào �ßnh 

h°ßng tinh thß hßc cÿa m¿u trong tÿ tr°ßng mà �ß tÿ hóa �¿t �¿n �ß bão hòa trong 

các tr°ßng khác nhau. �ßi vßi Fe3O4, á nhißt �ß trên 130 K, ph°¢ng <111> là ph°¢ng 

dß tÿ hóa, <100> là ph°¢ng khó tÿ hóa và <110> là ph°¢ng tÿ hóa trung gian. à h¿t 

nano tÿ Fe3O4 có d¿ng hình c¿u, s¿ có 6 ph°¢ng dß tÿ hóa t°¢ng āng vßi 3 trÿc [111] 

(hình 1.7). 

N�ng l°ÿng dß h°ßng tÿ tinh thß �°ÿc �ßnh ngh)a là n�ng l°ÿng c¿n thi¿t �ß 

quay mô-men tÿ tÿ ph°¢ng cÿa trÿc dß sang ph°¢ng cÿa trÿc khó. Các ph°¢ng dß và 

khó phát sinh tÿ t°¢ng tác cÿa mô-men tÿ spin vßi m¿ng tinh thß (ghép c¿p spin-quÿ 

�¿o). Chúng phÿ thußc vào sÿ t°¢ng �ßi tính trong �ßnh h°ßng cÿa mô-men tÿ vßi 

các trÿc tinh thß và �ßi xāng tinh thß.  

Nói chung, hai lo¿i dß h°ßng tÿ tinh thß c¿n phÁi �°ÿc xem xét �ßi vßi Fe3O4 

á �ây là dß h°ßng �¢n trÿc và dß h°ßng l¿p ph°¢ng. Xét h¿t nano tÿ Fe3O4 hình c¿u 

Fe3O4 

Ph°¢ng khó tÿ hóa 

Ph°¢ng dß  

Tÿ hóa 

Khó 

Trung gian 
Dß 
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có m¿ng tinh thß l¿p ph°¢ng vßi dß h°ßng �¢n trÿc, có trÿc tinh thß (a, b, c), lúc này 

dß h°ßng �¢n trÿc �°ÿc mô tÁ toán hßc dÿa trên ph°¢ng pháp khai trißn chußi Fourier 

theo các sß h¿ng cÿa các góc (») giÿa ph°¢ng moment tÿ và các trÿc cÿa khßi l¿p 

ph°¢ng (trÿc c) (nên phÿ thußc vào �ßi xāng c¿u trúc tinh thß). Do n�ng l°ÿng �ßi 

xāng theo m¿t tinh thß nên do �ó dß h°ßng �¢n trÿc �°ÿc bißu dißn b¿ng mßt chußi 

liy thÿa ch¿n cÿa sin (») nh° sau: 

                          2 4 6
0 1 2 3( ) ( ) ...( )uniE K K sin K sin K sin

V
» »»= + + + +  (1.9) 

à �ó K1, K2, K3 là h¿ng sß dß h°ßng b¿c hai, bßn và sáu. Trong mßt vài tr°ßng hÿp 

tính toán, ph°¢ng trình trên còn �°ÿc vi¿t nh° mßt hàm cÿa cos (»): 

                          ' ' 2 ' 4 ' 6
0 1 2 3( ) ( ) ...( )uniE K K cos K cos K cos

V
» »»= 2 2 2 + +  (1.10) 

Sÿ dÿng t°¢ng quan l°ÿng giác sin2(») = 1 2 cos2(»), các hß sß mßi (K90, K91, 

K92, K93&) có thß thu �°ÿc. Ph°¢ng trình (1.10) t¿o ra mßt bāc tranh phāc t¿p vß 

n�ng l°ÿng dß h°ßng, nh°ng nhìn chung các giá trß cÿa h¿ng sß dß h°ßng (K) giÁm 

khi t�ng b¿c cÿa sß h¿ng và trong nhißu āng dÿng chß sß h¿ng b¿c hai cÿa dß h°ßng 

�°ÿc xét �¿n, do K0 ho¿c K09 không có ý ngh)a v¿t lý (�¢n thu¿n bái vì nó chß là �¿i 

dißn cho sÿ dißn dßch cÿa māc tham chi¿u, tāc là chß có ý ngh)a vß m¿t toán hßc).  

Trong các tính toán vß v¿t lißu, chß c¿n sß h¿ng thā 2 và thā 3 trong khai trißn 

là �ÿ �ß bißu dißn n�ng l°ÿng dß h°ßng theo mßt h°ßng tùy ý. Hai sß h¿ng này �ßu 

có mßt h¿ng sß thÿc nghißm �°ÿc liên k¿t vßi chúng �°ÿc gßi là h¿ng sß dß h°ßng 

b¿c mßt và b¿c hai, ho¿c K1/K91 và K2/K92 t°¢ng āng. Tham khÁo mßt sß nghiên cāu 

tÿ các hßc giÁ khác, các h¿ng sß dß h°ßng b¿c mßt và b¿c hai cÿa v¿t lißu Fe3O4 khßi 

thu �°ÿc b¿ng thÿc nghißm t¿i nhißt �ß phòng (300 K), t°¢ng āng l¿n l°ÿt là K1 = -

1.35 × 105 erg/cm3 và K2 = -0.44 × 105 erg/cm3 [12]. 

Vßi dß h°ßng l¿p ph°¢ng (hình 1.8), sÿ khai trißn s¿ phāc t¿p h¢n nh° sau:                        

     2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2
0 1 2( ) ( ) ( . . )cub

c x y z c x y y z z x c x y z
E K c c c K c
V

c c c c c K c c c= + + + + + +   (1.11) 
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Trong �ó cx, cy, cz là các ph°¢ng cosin cÿa vect¢ mô-men tÿ, và Kc1, Kc2 l¿n 

l°ÿt là h¿ng sß dß h°ßng tÿ tinh thß b¿c 1, b¿c 2, tùy thußc vào giá trß cÿa Kc1 và  Kc2 

mà có các trÿc dß khác nhau. V là thß tích v¿t tÿ.  

 

 

 

 

 

 

Hình 1.8. Phân bß n�ng l°ÿng dß h°ßng l¿p ph°¢ng vßi Kc1 > 0 và Kc2 = 0. 

+N�ng l±ÿng dß h±ßng hình d¿ng (Shape anistropy energy):  

�°ÿc �ßnh ngh)a là n�ng l°ÿng có �°ÿc do sÿ b¿t �ßi xāng trong quá trình tÿ hóa, 

quy¿t �ßnh bái hình thái hßc cÿa v¿t tÿ quy �ßnh, mô-men tÿ s¿ có xu h°ßng �ßnh 

h°ßng theo trÿc dài cÿa v¿t tÿ. N�ng l°ÿng dß h°ßng hình d¿ng �°ÿc xác �ßnh bái: 

                                          2sin ( )k eff
V

E K dV»= +  (1.12) 

                                          vßi 2

2
b a

eff
N NK M2

=  (1.13) 

à �ây, Keff và M l¿n l°ÿt là dß h°ßng tÿ hißu dÿng và tÿ �ß cÿa v¿t tÿ; » là góc hÿp 

bái trÿc dài và ph°¢ng tÿ hóa; Na, Nb là thÿa sß khÿ tÿ theo 2 trÿc vuông góc. 

�ßnh h°ßng cÿa mô-men tÿ cÿa mßt h¿t s¿t tÿ Fe3O4 có thß �°ÿc °u tiên �ßnh 

h°ßng do hình d¿ng cÿa nó. Lúc này mô-men tÿ chßu Ánh h°áng cÿa mßt tr°ßng gßi 

là tr°ßng khÿ tÿ. Tr°ßng này t¿o ra mßt ho¿c h¢n sÿ �ßnh h°ßng °u tiên, nó có xu 

h°ßng tác �ßng lên �ß tÿ hóa �ß giÁm tßng mô-men tÿ và làm phát sinh dß h°ßng 

hình d¿ng trong các v¿t lißu s¿t tÿ �¢n �ô-men và hình thành các �ô-men tÿ á các v¿t 

lißu s¿t tÿ lßn h¢n. �ißu này có thß �°ÿc giÁi thích mßt cách �¢n giÁn nh° sau, n¿u 

chúng ta so sánh h¿t tÿ tính vßi mßt thanh tÿ tính, các thanh tÿ �°ÿc xem nh° tßn t¿i 

mßt cÿc b¿c và nam. Lúc này mô-men tÿ �°ÿc �ßnh h°ßng tÿ cÿc nam �¿n cÿc b¿c 
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và các �°ßng sāc tÿ �°ÿc t¿o ra bái thanh nam châm thì ng°ÿc l¿i, h°ßng tÿ cÿc b¿c 

�¿n cÿc nam.  

 

  

 

 

Hình 1.9. �°ßng sāc tÿ và tr°ßng khÿ tÿ á thanh nam châm và h¿t nano tÿ Fe3O4. 

Tÿ hình 1.9 có thß th¿y r¿ng bên trong thanh nam châm, các �°ßng sāc tÿ 

ng°ÿc chißu vßi mô-men tÿ và cß �ß khÿ tÿ m¿u. Tr°ßng này �°ÿc gßi là tr°ßng khÿ 

tÿ và nó hißn dißn trong t¿t cÁ các v¿t lißu tÿ tính. �ßi vßi hình d¿ng chung, tr°ßng 

khÿ tÿ khó �ß có thß phân tích tính toán và nó không phÁi là h¿ng sß bên trong m¿u. 

�ßi vßi mßt h¿t tÿ có d¿ng elip, tr°ßng khÿ tÿ luôn �ßng nh¿t bên trong m¿u, Osborn 

và cßng sÿ [13] �ã d¿n ra các ph°¢ng trình phân tích. Xét mßt hình elipsoid có hai 

bán trÿc b¿ng a và bán trÿc thā 3 là c (nh° trong hình 1.10a), tr°ßng khÿ tÿ có thß 

�°ÿc vi¿t là:  

Hd = NdMs. Vßi Nd là hß sß khÿ tÿ cho ph°¢ng x,y và z. 

                                        Nx=Ny và Nx+Ny+Nz=4Ã (1.14) 

N¿u k0=c/a và trÿc z trùng vßi bán trÿc c, thì Nz có thß tính �°ÿc. Hai y¿u tß 

khÿ tÿ còn l¿i (Nx và Ny) có thß �°ÿc tính tÿ ph°¢ng trình (1.14) và sÿ dÿng �ißu 

kißn Nx = Ny. 

                     0
02 2

0 0

4 1 arcos( )
1 1

z
kN k

k k
Ã þ ā

ÿ Ă= 2
2 ÿ Ă2Ā ă

            Khi k0 <1 (1.15) 

                     
4
3z x yN N NÃ

= = =                                  Khi k0 =1 (1.16) 
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                     0
02 2

0 0

4 osh( ) 1
1 1

z
kN arc k

k k
Ã þ ā

ÿ Ă= 2
2 ÿ Ă2Ā ă

       Khi k0 >1 (1.17) 

 

 

 

  

 

Hình 1.10. (a) H¿t tÿ hình ellipsoid. 

(b) Tr°ßng khÿ tÿ Hd cÿa h¿t tÿ hình elipsoid. 

-N�ng l±ÿng t)nh tÿ: 

N�ng l°ÿng t)nh tÿ (magnetostatic energy) hình thành do sÿ phân bß các mô-

men tÿ trong v¿t tÿ. Sÿ xu¿t hißn các tÿ tích bß m¿t hình thành bái sÿ phân bß b¿t 

�ßng nh¿t các mô-men tÿ, tÿ �ó t¿o ra hai d¿ng tr°ßng: nßi tr°ßng (tr°ßng khÿ tÿ) 

và ngo¿i tr°ßng (tr°ßng phân tán bên ngoài v¿t). Vßi hß nhißu h¿t, t°¢ng tác t)nh tÿ 

giÿa các h¿t �°ÿc gßi là t°¢ng tác l°ÿng cÿc 3 l°ÿng cÿc (dipole-dipole hay dipolar). 

Trong hß các h¿t nano tÿ nén g¿n nhau, t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc �óng 

mßt vai trò quan trßng trong hành vi tÿ tính cÿa hß. N¿u hß r¿t loãng thì t°¢ng tác 

l°ÿng cÿc trá nên nhß và có thß bß bß qua, nh°ng n¿u các h¿t x¿p g¿n nhau thì sÿ 

�óng góp cÿa tr°ßng l°ÿng cÿc vào tßng n�ng l°ÿng t�ng lên và trá nên quan trßng. 

Xét mßt m¿u là mßt hß gßm N h¿t nano tÿ tính, tr°ßng l°ÿng cÿc �°ÿc t¿o ra bái t¿t 

cÁ các các h¿t tác dÿng lên mßt h¿t i �°ÿc tính toán theo ph°¢ng trình sau: 

                                   5
0

3

( )
3

4

N
ji

j i ij

i
i

i
d p

j

H
m r rm

r rÃ
µ

b

û þ
+ü ÿü ÿ

ý Ā
= 3  (1.18) 

Tÿ �ó tính �°ÿc n�ng l°ÿng t)nh tÿ cho hß các h¿t nano tÿ: 
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N

i
d i dip

i
E mH=3  (1.19) 

Vßi µ0 là �ß tÿ th¿m cÿa chân không, Hdip là tr°ßng l°ÿng cÿc, m là mô-men tÿ cÿa 

h¿t, r là khoÁng cách giÿa 2 h¿t i và j. 

-N�ng l±ÿng Zeeman: 

 Ngußn gßc cÿa n�ng l°ÿng Zeeman hình thành do t°¢ng tác giÿa mô-men tÿ 

và tÿ tr°ßng ngoài.   

                                      0 .Z s M appE M V e Hµ= 2
õõò

                                                      (1.20) 

Trong �ó µ0 là �ß tÿ th¿m cÿa chân không (trong hß CGS µ0 =1, và vßi hß SI µ0= 

4Ã.1027 H/m). Happ là tÿ tr°ßng ngoài, Ms là �ß tÿ hóa bão hòa. V là thß tích h¿t, ݁ெሬሬሬሬሬ÷ 
là vect¢ �¢n vß  cÿa vect¢ tÿ hóa. 

-N�ng l±ÿng tÿ giÁo: 

 Hißu āng tÿ giÁo là nguyên nhân hình thành n�ng l°ÿng tÿ giÁo 

(Magnetostrictive energy), cÿ thß là do sÿ bi¿n �ßi vß hình d¿ng hình hßc cÿa v¿t tÿ 

do tÿ tr°ßng ngoài (tÿ giÁo thu¿n) ho¿c sÿ thay �ßi vß thß tích hay hình d¿ng d¿n �¿n 

sÿ thay �ßi tính ch¿t tÿ. BÁn ch¿t là do t°¢ng tác spin-quÿ �¿o trong các �ißn tÿ trong 

v¿t lißu s¿t tÿ gây nên. �ißu kißn c¿n �ß hißn t°ÿng tÿ giÁo xÁy ra là �ám mây �ißn 

tÿ không có d¿ng �ßi xāng c¿u và tßn t¿i t°¢ng tác spin-quÿ �¿o m¿nh. Khi có m¿t 

tÿ tr°ßng ngoài, sÿ quay cÿa mô-men tÿ (mô-men spin) tÿ h°ßng này sang h°ßng 

khác d¿n �¿n sÿ phân bß cÿa các �ißn tÿ (á �ây là mô-men quÿ �¿o). K¿t quÁ là, tÿ 

giÁo �°ÿc t¿o ra khi sÿ thay �ßi t°¢ng āng cÿa t°¢ng tác t)nh �ißn giÿa �ißn tÿ tÿ và 

�ißn tích cÿa môi tr°ßng xung quanh.  

                                                     2( )s
V

E sin dV¼ ¼Ã ³= +                 (1.21) 

Trong �ó, »s là tÿ giÁo bão hòa cÿa v¿t tÿ, Ã là āng su¿t c¢ hßc trong v¿t tÿ, ³ là góc 

t¿o bái véct¢ tÿ �ß và āng su¿t c¢ hßc. 

- N�ng l±ÿng tÿ tßng cßng: 

 Là tßng cÿa 5 sß h¿ng n�ng l°ÿng �°ÿc lißt kê phía trên. 
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                                         total ex k d zE E E E E E¼= + + + +   (1.22) 

C¿u trúc �ô-men cÿa h¿t nano tÿ s¿ �°ÿc quy �ßnh bái cÿc tißu hóa n�ng l°ÿng 

tßng (Etotal). Tùy thußc hình thái hßc cÿa h¿t nano tÿ và c¿u hình mô-men tÿ mà có 

thß xu¿t hißn tÿng d¿ng n�ng l°ÿng t°¢ng āng. Tuy nhiên, �ißu kißn c¿n cho vißc xác 

�ßnh tr¿ng thái cân b¿ng cÿa hß spin là sÿ cÿc tißu hóa n�ng l°ÿng tßng. Xác �ßnh 

n�ng l°ÿng tßng là mßt trong nhÿng �ißu kißn tiên quy¿t �ß thÿc hißn các ph°¢ng 

pháp mô phßng cho hß h¿t nano tÿ. Thêm vào �ó, �ß khÁo sát các hành vi �ßng hßc 

cÿa hß h¿t nano tÿ, tāc là khÁo sát sÿ thay �ßi cÿa hß theo thßi gian thÿc, các tính 

toán vß n�ng l°ÿng vi tÿ còn �°ÿc k¿t hÿp vßi vißc giÁi ph°¢ng trình Landau-Lifshitz-

Gilbert [14], �ißu này s¿ �°ÿc tác giÁ trình bày chi ti¿t h¢n á ch°¢ng sau. 

1.1.4. Āng dÿng tißm n�ng cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate)  

1.1.4.1. Hß phân phßi thußc h±ßng �ích  

V¿n �ß cung c¿p thußc �¿n vß trí c¿n �ißu trß cÿa c¢ thß bßnh nhân vßi mßt lißu 

l°ÿng phù hÿp luôn �óng vai trò h¿t sāc quan trßng vßi hißu quÁ cÿa phác �ß �ißu trß 

bßnh. Thêm vào �ó, sÿ phāc t¿p vß hóa lý cÿa môi tr°ßng c¢ thß ng°ßi bßnh Ánh 

h°áng �¿n các phân tÿ thußc, làm giÁm hißu quÁ ti¿p c¿n các mÿc tiêu sinh hßc/bßnh 

lý [15]. Hß thßng phân phßi thußc h°ßng �ích (Targeted drug delivery system - 

TDDS) �°ÿc sÿ dÿng nh¿m cÁi thißn c¿u hình d°ÿc �ßng hßc, tính �¿c hißu trong quá 

trình phân phßi thußc cing nh° �Ám bÁo hißu quÁ và an toàn cÿa toàn bß �ißu trß.  

Thÿc nghißm lâm sàng trên c¢ thß ng°ßi �ã cho th¿y phân phßi thußc h°ßng 

�ích t¿i vùng mÿc tiêu th°ßng �°ÿc thÿc hißn b¿ng các kÿ thu¿t trÿc ti¿p liên quan 

�¿n xâm l¿n: tiêm trÿc ti¿p, ßng thông [16,17]& M¿c dù các hß thßng này có °u �ißm 

là phân phßi trÿc ti¿p, nh°ng có sÿ xâm l¿n nên không thu¿n tißn cho bßnh nhân và 

tßn kém �ß thÿc hißn trong nhißu tr°ßng hÿp. Do �ó, các nß lÿc nghiên cāu �°ÿc 

thúc �¿y nh¿m phát trißn TDDS bao gßm vißc tinh chßnh vß m¿t hóa hßc, v¿t lý và 

sinh hßc vßi vißc sÿ dÿng ho¿c không sÿ dÿng các ch¿t mang. Thußc có thß �°ÿc liên 

hÿp vßi các kháng thß, peptit, axit folic �ß t¿o ra các tißn ch¿t �°ÿc nh¿m mÿc tiêu 

[18]. M¿t khác, thußc có thß �°ÿc tích hÿp vào các ch¿t mang nano ho¿c hß thßng 

nano. Chúng bao gßm các hß mang thußc nh° liposome, micelle cao phân tÿ, h¿t nano 
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cao phân tÿ, liên hÿp thußc - polymer, nanogel, ßng than nano carbon, dendrimers... 

[19]. Vßi các thành quÁ cÿa công nghß nano, khoÁng mßt th¿p niên trá l¿i �ây, các 

hß nano �ã d¿n trá thành ph°¢ng tißn hißu quÁ �ß phân phßi thußc vßi các °u �ißm 

v°ÿt trßi nh° kích th°ßc nhß (tßi °u hóa thß tích và lißu l°ÿng), linh ho¿t trong thi¿t 

k¿ và āng dÿng (dß dàng thay �ßi ch¿t mang ho¿c các tác nhân �ính kèm), cho phép 

t°¢ng tác phân tÿ sinh hßc mßt cách hißu quÁ nh¿m giÁm thißu các tác dÿng không 

mong mußn, t�ng tính sinh khÁ dÿng cÿa hß phân phßi cing nh° thußc �ính 

kèm&[20]. 

Vßi nhÿng °u �ißm v°ÿt trßi �ó, TDDS dÿa trên nßn tÁng v¿t lißu vi c¿u �ã 

�°ÿc āng dÿng rßng rãi trong ch¿n �oán và �ißu trß ung th° [21]. Trong quá trình hóa 

trß lißu thông th°ßng, các lo¿i thußc �ißu trß ung th° phß bi¿n hißn nay nh° 

Doxorubicin, Docetaxel, Topotecan, Irinotecan, Epirubicin [22] thÿc ch¿t là các lo¿i 

�ßc d°ÿc, nó tác dÿng lên cÁ t¿ bào bình th°ßng và t¿ bào ung th° gây ra nhÿng tác 

dÿng phÿ không mong mußn cho bßnh nhân nh° viêm loét d¿ dày, rÿng tóc, suy 

nh°ÿc c¢ thß, gây ch¿t nhÿng t¿ bào máu ngo¿i biên, gây �ßc tính th¿n kinh vùng 

ngo¿i biên [23]. Thêm vào �ó, tßn t¿i mßt sß c¢ ch¿ sinh hßc phân tÿ trong kháng hóa 

trß cÿa t¿ bào ung th° (do hß thßng di truyßn ngo¿i gen - epigenetic và gen di truyßn 

- genetic cÿa chính t¿ bào ung th°) [24], tÿ sÿ không �¿c hißu, không t¿p trung cÿa 

thußc �¿n vùng bßnh lý s¿ d¿n �¿n sÿ bùng phát cÿa các t¿ bào ung th° sßng sót giÿa 

các �ÿt �ißu trß, vô tình t¿o ra qu¿n thß các t¿ bào ung th° có khÁ n�ng kháng l¿i các 

thußc �ißu trß ung th°. Thÿc t¿ cho th¿y, thußc chß có tác dÿng tiêu dißt t¿ bào ung 

th° n¿u �°ÿc phân phßi �¿n t¿ bào vßi nßng �ß �ÿ lßn. Ngoài ra, còn liên quan tßi 

khÁ n�ng th¿m th¿u qua các hàng rào cÿa c¢ thß (hàng rào máu não, hàng rào dßch 

não tÿy). Qua �ó cho th¿y vai trò quan trßng cÿa v¿n �ß giÁm tác dÿng phÿ và t�ng 

tính �¿c hißu cÿa thußc �ißu trß ung th° thông qua quá trình phân phßi h°ßng �ích t¿p 

trung trong phác �ß hóa trß lißu �ißu trß ung th°. 

Tÿ nhÿng yêu c¿u mang tính tuyßt �ßi �ó, các hß phân phßi thußc nanô d¿n 

�°ÿc �ßnh hình vß c¿u trúc, thành ph¿n cing nh° tính ch¿t. Vß c¿u t¿o c¢ bÁn, chúng 

bao gßm mßt v¿t lißu nßn làm vß bßc bên ngoài nh¿m t�ng tính sinh khÁ dÿng khi 

āng dÿng trên c¢ thß/ t¿ bào, các ch¿t mang �ißn hình nh° liposome, các micelle cao 

phân tÿ, các h¿t nano polyme, ho¿c �°ÿc phát trißn nhÿng n�m g¿n �ây nh° v¿t lißu 
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dÿa trên nßn carbon (nh° ßng than nano 3 CNT, màng carbon hai chißu 3 Graphene 

oxide) [25]. Bên c¿nh �ó, khÁ n�ng h°ßng �ích cÿa thußc �°ÿc �Ám bÁo b¿ng vißc 

sÿ dÿng mßt v¿t lißu thành ph¿n có kích th°ßc nanô, mang tính siêu thu¿n tÿ và �ß 

tÿ hóa bão hòa cao (nh° Fe3O4, CoFe2O4, ߛ-Fe2O3) vßi sÿ có m¿t cÿa tÿ tr°ßng ngoài. 

Thußc �ißu trß ung th° �°ÿc nén trong lõi cÿa v¿t lißu vß (thông dÿng nh° 

Doxorubicin 3 DOX). Ngoài ra, TDDS còn có thß �°ÿc liên hÿp vßi các kháng 

nguyên/ kháng thß, peptit, axit folic, ch¿m l°ÿng tÿ tùy vào mÿc �ích sÿ dÿng.  

 Vißc sÿ dÿng các h¿t nano tÿ tính (Magnetic nanoparticles 3 MNPs) làm tác 

nhân h°ßng �ích �ã �°ÿc khÁo sát nhißu trong l)nh vÿc phân phßi thußc h°ßng �ích. 

MNPs có thß là kim lo¿i, l°ÿng kim ho¿c h¿t nano oxit s¿t siêu thu¿n tÿ (SPION). 

Trong sß �ó, SPION �°ÿc nghiên cāu rßng rãi cho các āng dÿng y sinh vì bÁn ch¿t 

không �ßc h¿i vßi c¢ thß, có khÁ n�ng chāc n�ng hóa vßi các lßp phÿ h°ßng �ích 

khác nhau và có thß �ính kèm thußc vßi sß l°ÿng hÿp lý. Vißc tßi °u hóa MNPs cing 

nh° tÿ tr°ßng ngoài là �ißu quan trßng hàng �¿u vì khi āng dÿng tÿ tr°ßng, chúng 

phÁi có khÁ n�ng t¿o ra �ÿ mô-men tÿ và gra�ien tÿ mà MNP có thß th¿ng �°ÿc lÿc 

cÁn cÿa l°u l°ÿng máu (khoÁng tÿ 0,05350 cm/s) tùy thußc vào mÿc tiêu h°ßng �ích 

[26]. MNP �ã tìm th¿y mßt sß āng dÿng trong lißu pháp làm tan huy¿t khßi [27], hình 

Ánh nßi m¿ch và bßnh tim m¿ch [28, 29], hình Ánh và �ißu trß khßi u [30-34], cing 

nh° phân phßi qua rào ch¿n máu não [35,36]. 

V¿t lißu vi c¿u tÿ tính PGMA vßi tính t°¢ng hÿp sinh hßc �°ÿc tÁi thußc �ißu 

trß (DOX) trong lõi. Thußc �°ÿc tiêm b¿p tay ho¿c truyßn t)nh m¿ch và �i vào c¢ thß 

thông qua hß tu¿n hoàn. Mßt gradient tÿ tr°ßng ngoài r¿t m¿nh �°ÿc sÿ dÿng �ß 

h°ßng �ích thußc �¿n vùng c¢ thß có t¿ bào ung th°. Khi thußc �°ÿc t¿p trung t¿i vß 

trí c¿n thi¿t và trÁi qua các quá trình thÿc bào và th¿m bào cÿa các �¿i thÿc bào, quá 

trình nhÁ thußc s¿ �°ÿc dißn ra thông qua c¢ ch¿ ho¿t �ßng cÿa các enzym ho¿c các 

tính ch¿t sinh lý hßc do các t¿ bào ung th° gây ra. Chúng làm giÁm �ß pH cÿa vi môi 

tr°ßng xung quanh, d¿n �¿n vß bßc polymer PGMA nh¿y cÁm pH s¿ bß tr°¢ng ná và 

giÁi phóng thußc (hình 1.11).  

Mßi �ây, trong n�m 2021, tác giÁ Nasrin Zohreh và cßng sÿ [37] �ã nghiên 

cāu tßng hÿp vi c¿u tÿ tính sÿ dÿng hai lßp polymer nh¿y cÁm pH là PGMA và 

Poly(Ethylene Glycol) làm vß bßc t¿o thành vi c¿u hai lõi 3 vß kép có tÁi DOX nh¿m 
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āng dÿng trong hóa trß lißu. Hißu su¿t giÁi phóng DOX và thÿ nghißm �ßc tính 

(cellular toxicity assay 3 MTT) lên t¿ bào ung th° MCF-7 lên �¿n h¢n 80%. Thÿ 

nghißm in-vitro cho th¿y sÿ t°¢ng hÿp sinh hßc cao vßi môi tr°ßng máu ng°ßi. Các 

k¿t quÁ thu �°ÿc cing khuy¿n nghß r¿ng, v¿t lißu vi c¿u t¿o �°ÿc vßi nßng �ß th¿p 

có tißm n�ng lßn trong vißc làm tác nhân t�ng �ß t°¢ng phÁn cho Ánh cßng h°áng tÿ 

(MRI). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.11. C¢ ch¿ phân phßi thußc h°ßng �ích chÿ �ßng trong hóa trß lißu 

trên c¢ thß ng°ßi. 

1.1.4.2. T�ng thân nhißt cÿc bß 

T�ng thân nhißt cÿc bß (local hyperthermia) hay nhißt trß là lißu pháp làm nóng 

khßi u có chßn lßc �¿n nhißt �ß �ißu trß (39~45 oC) b¿ng thi¿t bß gia nhißt v¿t lý có 

thß tiêu dißt t¿ bào ung th° nh°ng không làm tßn th°¢ng t¿ bào khße m¿nh lân c¿n. 

Vi c¿u tÿ tính PGMA có 
chāa thußc trong lõi (DOX)  

   Doxorubicin (DOX) 

 T¿ bào bình th°ßng 

 T¿ bào ung th° 
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khái u 

Thuác hóa trß 

(�°ÿc truyßn t)nh m¿ch 
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Dùng tÿ tr°ßng ngoài 
h°ßng thußc theo m¿ch 
máu �¿n vùng có khßi u 

M¿ch máu 

 

tr°¢ng ná/ giÁi phóng thußc 
vùng có t¿ bào 
ung th° 

 

D°ßi �ißu kißn bßnh lý t¿i 
khßi u, m¿ch máu xu¿t 

hißn nhÿng <lß hßng= lßn 
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Ngußn gia nhißt có thß là sóng c¢ hßc (sóng siêu âm 3 t¿n sß 1Mhz), các lo¿i sóng 

�ißn tÿ nh° vi sóng (t¿n sß 430-2450 MHz), t¿n sß vô tuy¿n (t¿n sß 100 kHz-100 

MHz), hßng ngo¿i (t¿n sß ~105 GHz) hay tÿ tr°ßng, là mßt trong nhÿng ph°¢ng pháp 

�ißu trß ung th° phß bi¿n bên c¿nh các ph°¢ng pháp khác nh° ph¿u thu¿t, x¿ trß, hóa 

trß và lißu pháp mißn dßch. Ph°¢ng pháp này �¿c bißt hÿu dÿng khi �ißu trß các khßi 

u r¿n á �¿u và cß. Tuy nhiên, hißn t¿i v¿n tßn t¿i nhißu h¿n ch¿ nh° kißm soát lißu 

l°ÿng nhißt, h°ßng �ích vùng �ißu trß và khÁ n�ng phân bißt giÿa t¿ bào khße m¿nh 

và t¿ bào ung th° [38]. D¿n �¿n �òi hßi c¿n có các v¿t lißu nano trß lißu mßi và thông 

minh, có khÁ n�ng nh¿m mÿc tiêu (vùng có t¿ bào ung th°) vßi các c¢ ch¿ linh ho¿t 

khác nhau �ß āng dÿng vào lißu pháp t�ng thân nhißt cÿc bß. 

  Hình 1.12 là āng dÿng t�ng thân nhißt cÿc bß �ß �ißu trß khßi u ác tính trong 

não ng°ßi, các h¿t nano tÿ vßi lßp phÿ là các lo¿i polymer thông minh t°¢ng hÿp 

sinh hßc (ch¿t mang) �°ÿc c¿y vào não và h°ßng �ích �¿n vùng có t¿ bào ung th° 

b¿ng tÿ tr°ßng ngoài xoay chißu. Ngoài tác dÿng h°ßng �ích, tÿ tr°ßng xoay chißu 

này còn �°ÿc sÿ dÿng làm tác nhân �ß các h¿t MNPs dao �ßng, tÿ �ó làm t�ng nhißt 

�ß cÿc bß á vùng có khßi u d¿n �¿n màng t¿ bào khßi u bß āc ch¿ và ho¿i tÿ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.12. �ißu trß t�ng thân nhißt cÿc bß cho bßnh nhân bß u não ác tính sau 

khi c¿y MNPs. (A) Tÿ tr°ßng xoay chißu �°ÿc sÿ dÿng �ß t�ng thân nhißt cÿc bß 

trong vùng khßi u. (B) Dao �ßng cÿa các MNP lißn kß vßi các t¿ bào khßi u gây 

t�ng thân nhißt cÿc bß. (C) C¿y MNPs t¿i chß bên trong và lißn kß vßi khßi u não 
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mang l¿i hißu quÁ �ißu trß nh¿m mÿc tiêu. (D) Các t¿ bào khßi u não thß hißn sÿ 

xâm nh¿p vào não bình th°ßng có thß nh¿y cÁm h¢n vßi Ánh h°áng cÿa t�ng thân 

nhißt cÿc bß do sÿ h¿p thu nßi bào MNP lßn h¢n và nh¿y cÁm vßi sÿ thay �ßi nhißt 

�ß [39]. 

�ß �°a vào các āng dÿng t�ng thân nhißt cÿc bß nh° trên, các thông sß quan 

trßng cÿa v¿t lißu nh° tß sß h¿p thÿ riêng (SAR), phân bß kích th°ßc v¿t lý và thß tích 

thÿy �ßng hßc c¿n �°ÿc bi¿t mßt cách cÿ thß [40]. Thß tích thÿy �ßng không phÁi là 

mßt tham sß �°ÿc xác �ßnh rõ vì trong các ch¿t phân tán keo, các h¿t �°ÿc phÿ mßt 

ho¿c nhißu ch¿t phân tán có thß t¿o thành nhißu lßp trên bß m¿t. Ngoài ra, khi các h¿t 

di chuyßn, các phân tÿ bß cußn theo cÿa ch¿t lßng mang cing s¿ �óng góp vào và làm 

t�ng giá trß tßng thß cÿa thß tích thÿy �ßng hßc. Bên c¿nh �ó, thì tính ch¿t tÿ cÿa các 

h¿t nano tÿ, hình d¿ng h¿t và thông sß tÿ tr°ßng ngoài cing �óng mßt vai trò r¿t quan 

trßng trong vißc kißm soát hißu su¿t t�ng thân nhißt cÿc bß trong thÿc nghißm lâm 

sàng [41, 42]. 

1.1.4.3. Vi l±u 3 Microfluidics 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.13. Ba d¿ng chính cÿa hß lab-on-chip: (a) Sÿ dÿng 2 nam châm v)nh cÿu 

tuy¿n tính; (b) Sÿ dÿng mßt nam châm v)nh cÿu tròn; (c) Sÿ dÿng hß nam châm 

�ißn vßi lõi là v¿t lißu tÿ mßm [43]. 
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Bên c¿nh āng dÿng in-vivo nh° phân phßi thußc h°ßng �ích, vi c¿u 

Fe3O4/PGMA còn có tißm n�ng āng dÿng trong l)nh =ÿc Uinh hßc phân tÿ nh° kênh 

d¿n vi l°u (Microfluidics) �°ÿc āng dÿng trong các nghiên cāu và phát trißn các vi 

hß thßng sÿ dÿng nhÿng vi thß tích ch¿t lßng (phòng thí nghißm siêu nhß tích hÿp 

trên mßt con chip - <lab-on-chip=) [43, 44] cho phép phân tích toàn dißn nh¿m nh¿n 

bi¿t và �ßnh l°ÿng các ph¿n tÿ sinh hßc nh° DNA, enzyme, protein (hình 1.13). 

Nguyên lý ho¿t �ßng cÿa các hß thßng vi l°u này là sÿ dÿng các tác nhân bên 

ngoài nh° tÿ tr°ßng ho¿c tán x¿ quang hßc, dÿa vào sÿ hßi �áp khác nhau (�°ßng 

kính thÿy �ßng hßc 3 hydrodynamic radius) cÿa hß vi l°u (chāa các h¿t nano tÿ) tr°ßc 

và sau khi b¿t giÿ các ph¿n tÿ sinh hßc (nßng �ß khác nhau) vßi tác nhân bên ngoài 

theo thßi gian thÿc, thông qua mßt quy trình hißu chßnh (calibration) [45-48] cho phép 

�ßnh tính/�ßnh l°ÿng các ph¿n tÿ sinh hßc. 

 

 

 

 

 

Hình 1.14. Āng dÿng lab-on-chip nh¿m nh¿n bi¿t ph¿n tÿ sinh hßc [43]. 

 Hình 1.14 bißu thß quá trình �ßnh tính/�ßnh l°ÿng Protein G b¿ng cách sÿ dÿng 

mßt dÿng cÿ có thß �ißu khißn �°ÿc ph°¢ng và �ß lßn cÿa tÿ tr°ßng (gßi là nhíp mô-

men xo¿n tÿ tính 3 magnetic torque tweezers) hình thành b¿ng nam châm �ißn. D°ßi 

tác dÿng cÿa tÿ tr°ßng xoay chißu liên tÿc, các vi c¿u (hß vi l°u) chāa các h¿t nano 

tÿ s¿ chuyßn �ßng xoay tròn và hình thành mô-men xo¿n, tÿ �ó làm thay �ßi góc 

quay. Vißc theo dõi sÿ thay �ßi góc quay này cho phép khÁo sát tính ch¿t xo¿n cÿa 

Protein nh° mßt hàm cÿa góc quay, thông qua quy trình hißu chßnh s¿ cho phép �ßnh 

tính/�ßnh l°ÿng Protein G �ang xét ho¿c các ph¿n tÿ sinh hßc khác. Ngoài ra, vißc 

xác �ßnh �ß bi¿n d¿ng góc tßi �a còn cho phép �ßnh l°ÿng �ß cāng xo¿n phāc t¿p cÿa 

phāc hÿp Protein G-IgG và IgG-IgG, kÿ thu¿t này �ã �°ÿc sÿ dÿng �ß nghiên cāu �ß 
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cāng xo¿n cÿa các protein dß lo¿i phāc t¿p (cÿ thß là protein Troponin á tim, có chāc 

n�ng �ißu hòa c¢ co bóp cÿa tim) [49]. 

Mßt thi¿t bß vi l°u �¢n giÁn vßi �¿ là v¿t lißu Poly(dimethylsiloxane) (PDMS) 

[50] gßm 7 kênh th¿ng hàng vßi m¿t c¿t hình chÿ nh¿t �°ÿc t¿o ra b¿ng ph°¢ng pháp 

lithography mßm, sau �ó phÿ dung dßch huyßn phù chāa vi c¿u Fe3O4/PGMA@PEG 

lên các kênh cÿa thi¿t bß nh¿m k¿t dính các h¿t vßi thành kênh (hình 1.15) [44]. Sÿ 

bám dính và không k¿t tÿ cÿa các h¿t trong kênh d¿n là �ißu kißn tiên quy¿t �ß có thß 

phát hißn �°ÿc các ph¿n tÿ sinh hßc. Bên c¿nh �ó, mßt tÿ tr°ßng ngoài xoay chißu 

�°ÿc áp vào �ß �Ám bÁo các h¿t �°ÿc phân tán �ßng nh¿t trên toàn bß bß m¿t thành 

kênh. Các phßi tÿ sinh hßc s¿ bám dính lên bß m¿t các kênh, sau �ó sÿ dÿng bß kit 

xét nghißm (Thermo Scientiûc Pierce BCA Protein Assay) �ß �ßnh tính �ßi vßi 

Protein BSA và bußng Bürker có sÿ dÿng kính hißn vi quang hßc �ß �¿m/�ßnh l°ÿng 

t¿ bào MCF7. 

 

 

 

 

 

Hình 1.15. Vi c¿u Fe3O4/PGMA@PEG phÿ lên �¿ PDMS cho āng dÿng vi l°u 

nh¿m phát hißn t¿ bào MCF7 và protein BSA trong huy¿t thanh bò [44]. 

1.1.4.4. H¿p phÿ iôn kim lo¿i n¿ng 

Ngoài āng dÿng trong l)nh vÿc y sinh hßc, g¿n �ây hß v¿t lißu vi c¿u tÿ tính 

Fe3O4/PGMA �°ÿc chāc n�ng hóa vßi mßt sß polymer khác cing �°ÿc āng dÿng 

trong các l)nh vÿc khác nh° xÿ lý n°ßc nh¿m h¿p phÿ, tách lo¿i và thu hßi các iôn 

kim lo¿i n¿ng. Cÿ thß là h¿p phÿ iôn Palladium (Pd2+) trong n°ßc thÁi sÿ dÿng hß v¿t 

lißu vi c¿u PGMA chāc n�ng hóa vßi pyromellitic acid (PMDA-PGMA) [51], và vi 

c¿u tÿ tính PGMA �°ÿc chāc n�ng hóa vßi Poly(aminophosphonic) (PPA-

Fe3O4/PGMA) h¿p phÿ Uranium trong n°ßc rß qu¿ng cÿa các ngành công nghißp khai 

khoáng [52] (hình 1.16). 
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à �ây, c¢ ch¿ h¿p phÿ chính là quá trình trao �ßi iôn, hút t)nh �ißn và liên k¿t 

phßi trí giÿa iôn Pd2+ và nhóm chāc axít Pyromelitic. Ái lÿc t)nh �ißn giÿa nhóm chāc 

3Amino cÿa vi c¿u PMDA-PGMA vßi iôn Pd2+ làm t�ng hàm l°ÿng h¿p phÿ Pd2+ 

[51]. Sau khi h¿p phÿ iôn kim lo¿i n¿ng, tÿ tr°ßng ngoài �°ÿc áp vào �ß l¿ng �ßng 

và tách lo¿i các vi c¿u này ra khßi dung dßch n°ßc [52]. Sau khi tách lo¿i, v¿t lißu 

chāa các iôn kim lo¿i n¿ng này có thß �°ÿc tái ch¿ dß dàng ít nh¿t 5 l¿n b¿ng cách sÿ 

dÿng dung dßch Thiourea 10% [51]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.16. (a) Ánh SEM và phß EDS cÿa PMDA-PGMA h¿p phÿ iôn 

Pd2+[51]; (b)V¿t lißu vi c¿u PPA-Fe3O4/PGMA h¿p phÿ Uranium [52]. 

�ßi vßi các āng dÿng có sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài �°ÿc lißt kê á trên, �¿c bißt 

là các āng dÿng trong l)nh vÿc y sinh hßc, hißu quÁ cÿa āng dÿng phÿ thußc vào �ß 

lßn cÿa tÿ tr°ßng ngoài, gradient tÿ tr°ßng, thß tích cing nh° tính ch¿t tÿ cÿa hß d¿n 

vi c¿u Fe3O4/PGMA. Vßi āng dÿng phân phßi thußc h°ßng �ích, các ch¿t mang thußc 

s¿ �°ÿc tiêm thông qua t)nh m¿nh ho¿c �ßng m¿ch nên các thông sß thÿy �ßng hßc, 

d°ÿc �ßng hßc nh° thông l°ÿng máu, nßng �ß, thßi gian tu¿n hoàn �óng vai trò quan 

trßng không kém bên c¿nh các thông sß sinh lý hßc trßng y¿u nh° khoÁng cách tÿ vß 

trí cÿa thußc �¿n ngußn tÿ tr°ßng ngoài, māc �ß liên k¿t thußc/h¿t, và thß tích cÿa 

khßi u. Các h¿t có kích th°ßc lßn (khoÁng mßt vài micro mét) s¿ ho¿t �ßng hißu quÁ 

h¢n trong hß thßng tu¿n hoàn �¿c bißt là á các m¿ch máu lßn và các �ßng m¿ch. Do 

a

) 

b) 
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�ó, �ß có thß kißm soát, tính toán và �ánh giá hißu quÁ sÿ dÿng, bên c¿nh các thông 

sß vß sinh d°ÿc hßc, các thông tin liên quan �¿n tính ch¿t tÿ cÿa hß vi c¿u cing �óng 

vai trò h¿t sāc quan trßng. �ß khÁo sát các thông tin này, bên c¿nh các ph°¢ng pháp 

�o �¿c thÿc nghißm phāc t¿p và tßn kém, vài n�m trá l¿i �ây các ph°¢ng pháp mô 

phßng máy tính nh° mô phßng Monte Carlo (MC), mô phßng nguyên tÿ (Atomistic 

simulation), mô phßng �ßng hßc phân tÿ (MD), mô phßng phi¿n hàm m¿t �ß (DFT)... 

cing có thß sÿ dÿng �ß thu �°ÿc các thông tin có giá trß nh¿m tiên nghißm và bß sung 

cho quá trình thÿc nghißm. 

1.2. Mô phßng máy tính trong khoa hác vÁt liáu 

1.2.1. BÁn ch¿t cÿa quá trình mô phßng trên máy tính 

Quá trình 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 dÿa trên mßt mô hình �°ÿc xây dÿng 

tr°ßc �ó. 

 

 

 

 

 

Hình 1.17. Mô phßng máy tính tÿ hß vi mô á c¿p �ß nguyên tÿ �¿n hß v) mô 

nh° trái �¿t 3 (a) Mô phßng mßt phân tÿ vßi <l°ßi= n�ng l°ÿng b¿ng DFT [53] 

(b) Mô phßng màng Graphene oxide (GO) trong n°ßc b¿ng DFT [54], 

(c) Mô phßng 2 cÿc tÿ cÿa trái �¿t [55]. 

 

à �ây, quá trình xây dÿng mô hình còn gßi là mô hình hóa là quá trình tìm ra 

mô hình �¢n giÁn khÁ d) �ß có thß mô tÁ khái quát �°ÿc mßt hß thßng thÿc. Ta có thß 

bß bßt nhÿng phāc t¿p không c¿n thi¿t và không bÁn ch¿t, chß c¿n mô hình mô tÁ 

�°ÿc nhÿng gì bÁn ch¿t nh¿t và quan trßng nh¿t cÿa hß thßng thÿc mà ta c¿n nghiên 

cāu. Cÿ thß, �ßi vßi các nghiên cāu vß khoa hßc v¿t lißu, mô hình �°ÿc xây dÿng bái 

nhÿng mô tÁ b¿ng ngôn ngÿ toán hßc vß v¿t lißu c¿n nghiên cāu và có thß tính toán 

a) b) c) 
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�°ÿc trên máy tính thß hißn thông qua các thu¿t toán và ngôn ngÿ l¿p trình. Bên c¿nh 

�ó, mô phßng là <b¿t ch°ßc= các hß thßng thÿc trên máy tính thông qua mßt mô hình 

nh¿t �ßnh, �ß có thß quan sát sÿ v¿n hành cÿa chúng. Mô hình và mô phßng luôn song 

hành không thß tách rßi, mußn mô phßng mßt hß thßng thÿc thì �ißu kißn tiên quy¿t 

là phÁi xây dÿng mô hình tính toán cÿa hß thßng thÿc �ó và thÿc hißn �°ÿc vißc tính 

toán cÿa mô hình này trên máy tính. Thông qua �ó, mô phßng cho phép các nhà 

nghiên cāu xây dÿng và thÿ nghißm mô hình cÿa các hißn t°ÿng tÿ �¢n giÁn �¿n phāc 

t¿p, tÿ vi mô �¿n v) mô trên máy tính (hình 1.17). Nói cách khác, mô phßng là mßt 

hình thāc nghiên cāu mßi, cho phép làm thÿc nghißm trên máy tính vßi hißu quÁ cao, 

chi phí th¿p và ti¿t kißm nhißu thßi gian. 

1.2.2. Hß thßng và mô hình 

1.2.2.1. Hß thßng 

Hß thßng có thß xem nh° là t¿p hÿp cÿa các thÿc thß, nh° t¿p hÿp các nguyên 

tÿ-phân tÿ, hß thßng m¿ng l°ßi vß tinh cÿa trái �¿t, ma tr¿n polymer& chúng v¿n 

�ßng và t°¢ng tác l¿n nhau h°ßng �¿n mßt k¿t thúc có logic nào �ó. Trên thÿc t¿ hß 

thßng còn phÿ thußc �ßi t°ÿng nghiên cāu. Có thß chia làm 2 lo¿i hß thßng: Hß thßng 

gián �o¿n và hß thßng liên tÿc. Hß thßng là gián �o¿n n¿u các bi¿n tr¿ng thái thay �ßi 

tāc thßi t¿i nhÿng thßi �ißm rßi r¿c nh° nhau theo thßi gian. Trong khi hß thßng là 

liên tÿc khi các bi¿n tr¿ng thái thay �ßi liên tÿc theo thßi gian.  

Trong thÿc t¿ có nhÿng hß thßng không hoàn toàn là rßi r¿c, cing không hoàn 

toàn liên tÿc. Tuy nhiên khi mßt trong hai d¿ng trên có °u th¿ nhißu h¢n thì có thß 

cho r¿ng hß thßng thußc d¿ng này hay d¿ng kia. 

1.2.2.2. Mô hình 

Trong mßt sß tr°ßng hÿp không thß làm thí nghißm trÿc ti¿p vßi hß thßng ho¿c 

�ß ti¿t kißm thßi gian và tißn b¿c, ng°ßi ta th°ßng làm thí nghißm vßi mô hình �ß xác 

�ßnh các thông sß tßi °u tr°ßc khi ti¿n hành thí nghißm vßi hß thßng thÿc. �ißu này 

r¿t th°ßng xÁy ra trong nghiên cāu vß các lo¿i v¿t lißu á �ißu kißn nhißt �ß r¿t th¿p 

ho¿c r¿t cao nh° v¿t lißu siêu d¿n á nhißt �ß th¿p ho¿c kèm theo áp su¿t th¿p nh° ch¿ 

t¿o v¿t lißu graphene. Khi xây dÿng mô hình, v¿n �ß tiên quy¿t Ánh h°áng �¿n k¿t 
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quÁ nh¿n �°ÿc là mô hình phÁn ánh chính xác hß thßng �¿n māc nào (gßi là �ß tin 

c¿y cÿa mô hình). Có 2 lo¿i mô hình c¢ bÁn: 

-Mô hình v¿t lý (hình 1.18a): Là nhÿng d¿ng mô hình t)nh, mang tính ch¿t trÿc quan 

nh°ng l¿i không �¿y �ÿ thông tin d¿n �¿n k¿t quÁ không có �ß chính xác cao nh¿t là 

�ßi vßi nhÿng hß phāc t¿p nên chúng không th°ßng �°ÿc dùng trong nghiên cāu các 

ho¿t �ßng hay phân tích hß thßng. Ví dÿ mô hình khßi nhà chu¿n bß xây dÿng, mô 

hình nguyên tÿ&là nhÿng mô hình v¿t lý �ißn hình, nó phù hÿp và c¿n thi¿t dành 

cho các nghiên cāu vß hß thßng kÿ thu¿t ho¿c quÁn lý. 

-Mô hình toán hßc (hình 1.18b): Là mô hình thß hißn hß thßng vß m¿t t°¢ng quan 

logic và t°¢ng quan vß ch¿t mà sau �ó có thß �ißu khißn ho¿c bi¿n �ßi �ß <th¿y= mô 

hình thay �ßi 3 v¿n hành nh° th¿ nào. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.18. Sÿ k¿t hÿp giÿa mô hình v¿t lý và mô hình toán hßc �ß bißu dißn 

hß nguyên tÿ: a) Mô hình v¿t lý; b) Mô hình toán hßc (Ph°¢ng trình Schrodinger 3 

chißu); c) Bißu dißn nguyên tÿ vßi các orbital �ißn tÿ. 

1.2.3. GiÁi pháp giÁi tích và giÁi pháp mô phßng 

1.2.3.1. GiÁi pháp giÁi tích 

Sau khi xây dÿng mô hình toán hßc hoàn chßnh, c¿n kißm tra tính �úng �¿n 

cÿa mô hình, cÿ thß là có thß dùng mô hình �ß trÁ lßi nhÿng câu hßi mà ta quan tâm 

vß hß thßng c¿n thß hißn hay không. N¿u mô hình �ÿ �¢n giÁn thì có thß làm vißc vßi 

a) 

b) 

c) 
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các hß thāc t°¢ng quan và các �¿i l°ÿng �¿u vào �ß nh¿n k¿t quÁ chính xác, �ó là 

giÁi pháp giÁi tích. Tuy nhiên, �ßi vßi các hß thßng quá phāc t¿p nh° sß l°ÿng h¿t 

lßn, nhißu thành ph¿n thì giÁi pháp giÁi tích không thß �áp āng �°ÿc mßt cách hißu 

quÁ, chúng ta phÁi dùng �¿n giÁi pháp mô phßng. 

1.2.3.2. Mô phßng trên máy tính 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.19. Bên phÁi - S¢ �ß nghiên cāu tÿ hß thßng �¿n mô phßng 

tßng quát; Bên trái - Ví dÿ mßt mô phßng DFT cho h¿t nano kim lo¿i [56]. 

Mßt cách tßng quát, mô phßng là dÿng l¿i mô hình trên máy tính phßng theo 

hß thßng có trên thÿc t¿ và sau �ó khÁo sát sÿ v¿n �ßng cÿa hß b¿ng cách xÿ lý mô 

hình mßt cách sß hßc trên máy tính xem dÿ lißu �¿u vào Ánh h°áng nh° th¿ nào �¿n 

k¿t quÁ �¿u ra. �ßi vßi khoa hßc v¿t lißu, mô hình bao gßm nhÿng mô tÁ thu¿n toán 

hßc vß v¿t lißu và có thß tính toán �°ÿc trên máy tính vßi các giÁi thu¿t (algorithm) 

và ngôn ngÿ l¿p trình (programming language). Mô phßng có thß cung c¿p nhÿng 

thông tin chi ti¿t (á māc �ß vi mô tÿng nguyên tÿ, phân tÿ), có thß khÁo sát mô hình 

trong nhÿng �ißu kißn khó thÿc hißn ho¿c không thß thÿc hißn trên thÿc t¿ (ví dÿ nhißt 

Hß thßng 

Nghiên cāu b¿ng ph°¢ng 
pháp lý thuy¿t 

Thí nghißm vßi hß thßng 
thÿc 

Thí nghißm vßi mô 
hình cÿa hß thßng 

Mô hình v¿t lý 

Mô hình toán 

GiÁi pháp tích phân/ma tr¿n 

Mô phßng  
máy tính 

H¿t nano kim lo¿i 

Ô m¿ng c¢ sá/c¿u trúc tinh thß 

Ph°¢ng trình Kohn-Sham Hamiltonian 

Tucker tensor 

M¿t �ß tr¿ng thái 
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�ß tuyßt �ßi, nhißt �ß r¿t cao, thÿ nghißm vßi �ßng vß phóng x¿&). �ßng thßi dß 

dàng thay �ßi các �ißu kißn khÁo sát nh¿m mÿc �ích thu �°ÿc các dÿ lißu tßi °u, ti¿t 

kißm các quá trình thÿ nghißm nhißu l¿n trên thÿc t¿ �ß ti¿t kißm thßi gian và tißn 

b¿c. Hình 1.19 là mßt ví dÿ vß mô phßng DFT cho h¿t nano Vàng (Au). 

Mßt sß d¿ng mô hình th°ßng �°ÿc sÿ dÿng �ß mô phßng trong khoa hßc v¿t 

lißu nh° sau: 

-Mô hình mô phßng �ßng lÿc hßc và t)nh hßc. 

-Mô hình mô phßng ng¿u nhiên và t¿t �ßnh. 

-Mô hình mô phßng rßi r¿c và liên tÿc. 

 

1.2.4. Các chi ti¿t kÿ thu¿t cÿa quá trình mô phßng trong khoa hßc v¿t lißu 

1.2.4.1. Tr¿ng thái ban �¿u cÿa mô hình 

B°ßc �¿u tiên �ß thÿc hißn quá trình mô phßng v¿t lißu, là thÿc hißn vißc gán 

tßa �ß ban �¿u cho các nguyên tÿ trong mô hình, vì các tính ch¿t cân b¿ng cÿa hß 

không phÿ thußc vào tr¿ng thái ban �¿u do �ó mßi �ißu kißn ban �¿u b¿t kÿ �ßu có 

thß ch¿p nh¿n. �ßi vßi các lo¿i v¿t lißu, thông tin vß c¿u trúc tinh thß là r¿t quan 

trßng, do �ó n¿u ta dÿ �ßnh khÁo sát sÿ bi¿n �ßi cÿa c¿u trúc và các tính ch¿t nhißt 

�ßng hßc cÿa mßt tinh thß xác �ßnh, �ißu kißn tiên quy¿t là phÁi �¿t c¿u trúc tinh thß 

cÿa mô hình t°¢ng āng vßi hß mà ta dÿ �ßnh khÁo sát (thông sß c¿u trúc tinh thß phÁi 

phù hÿp vßi thÿc nghißm). [57] 

1.2.4.2. Các �ißu kißn biên  

�ißu kißn biên (boundary conditions) quy¿t �ßnh d¿ng cÿa v¿t lißu c¿n mô 

phßng. Do �ó, khi thÿc hißn mô phßng v¿t lißu, �ißu kißn biên �óng vai trò r¿t quan 

trßng [58]. Có ba d¿ng v¿t lißu c¢ bÁn āng vßi ba d¿ng �ißu kißn biên: 

- Áp dÿng �ißu kißn biên tu¿n hoàn cho các ba h°ßng x, y và z �ßi vßi v¿t lißu khßi 

(3D).  

- Áp dÿng �ißu kißn biên không tu¿n hoàn theo mßt h°ßng và biên tu¿n hoàn �°ÿc 

áp dÿng cho 2 h°ßng còn l¿i cho v¿t lißu màng mßng (2D) 
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- H¿t nano (xem nh° hình c¿u) không dùng biên tu¿n hoàn cho cÁ 3 h°ßng, thay vào 

�ó là sÿ dÿng biên tÿ do, biên giÁ tÿ do hay biên cāng �°ÿc dùng cho mô hình d¿ng 

hình c¿u. Tuy nhiên mßi d¿ng �ißu kißn biên cing có nhÿng chi ti¿t kÿ thu¿t riêng. 

1.2.4.3. Th¿ t±¡ng tác  

�ß mô tÁ t°¢ng tác giÿa các <h¿t= (�ißn tÿ, h¿t nano, hay nguyên tÿ), chúng ta 

sÿ dÿng �ßnh ngh)a vß các th¿ t°¢ng tác nh¿m �¿i dißn cho các t°¢ng tác �ó [59]. 

Tìm th¿ t°¢ng tác phù hÿp cho mô hình v¿t lißu chu¿n bß khÁo sát là r¿t quan trßng. 

Vß ngußn gßc hình thành có thß phân thành 2 lo¿i th¿ t°¢ng tác: th¿ t°¢ng tác nh¿n 

�°ÿc b¿ng ph°¢ng pháp thÿ và sai trên c¢ sá �¿t �°ÿc sÿ phù hÿp tßt nh¿t tÿ thÿc 

nghißm, lo¿i thā 2 là th¿ t°¢ng tác nh¿n �°ÿc b¿ng cách tính tÿ các nguyên lý ban 

�¿u (Ab initio calculations) [60]. 

Khi tìm th¿ t°¢ng tác, nên °u tiên chßn th¿ t°¢ng tác nh¿n �°ÿc b¿ng ab initio 

calculations vì nó cho thông tin chính xác và tin c¿y h¢n so vßi th¿ t°¢ng tác t¿o ra 

b¿ng ph°¢ng pháp thÿ và sai, tuy nhiên n¿u thÿc hißn nhÿng mô phßng dÿa trên nßn 

tÁng sß lißu thÿc nghißm nên sÿ dÿng th¿ t°¢ng tác nh¿n �°ÿc b¿ng ph°¢ng pháp thÿ 

và sai s¿ cho sÿ phù hÿp vßi thÿc nghißm 1 cách tßt nh¿t. Mßt sß lo¿i th¿ t°¢ng tác 

giÿa các nguyên tÿ nh°: 

-Th¿ t°¢ng tác c¿p: Là th¿ t°¢ng tác tÿng �ôi giÿa các nguyên tÿ, có 2 lo¿i th¿ t°¢ng 

tác c¿p: th¿ t°¢ng tác g¿n và th¿ t°¢ng tác xa. Th¿ t°¢ng tác g¿n th°ßng �°ÿc dùng 

trong mô phßng hß khí tr¢ (hß có t°¢ng tác Van der Waals), kim lo¿i và hÿp kim. Th¿ 

t°¢ng tác g¿n th°ßng �°ÿc dùng nh¿t là th¿ Lennard- Jones. Th¿ t°¢ng tác xa th°ßng 

�°ÿc dùng �ß mô phßng các hß v¿t lißu có liên k¿t iôn (NaCl, KCl, SiO2), khi �ó phÁi 

tính �¿n t°¢ng tác Coulomb là t°¢ng tác xa. 

-Th¿ t°¢ng tác nhißu h¿t: Th°ßng dùng cho kim lo¿i và hÿp kim, th¿ t°¢ng tác nhißu 

h¿t th°ßng dùng là th¿ EAM (Embedded atom method) 

 

 

 

 



34 
 

 
 

1.2.4.4. Các b±ßc ti¿n hành quá trình mô phßng 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.20. S¢ �ß các b°ßc ti¿n hành mô phßng. 

1.2.4.5. Mßt sß ph¿n mßm �ß mô phßng trong khoa hßc v¿t lißu 

Các ph°¢ng pháp mô phßng cho phép nghiên cāu tính ch¿t cÿa v¿t lißu á tÿng 

các c¿p �ß �¢n l¿ nh° �ißn tÿ/nguyên tÿ/c¿u trúc vi mô (h¿t nanô, kháng thß)/trung 

mô (DNA, protein)/v) mô. �ß có mßt cái nhìn tßng quát, á hình 1.21 tác giÁ trình bày 

khái quát hóa các ph°¢ng pháp mô phßng máy tính thông dÿng cùng các c¢ sá lý 

thuy¿t �¿c thù cho tÿng �ßi t°ÿng, thang �o kích th°ßc và thßi gian. Các ph°¢ng 

pháp quen thußc �°ÿc sÿ dÿng vßi các �ßi t°ÿng l°ÿng tÿ có kích th°ßc d°ßi nanomet 

là DFT và Hatree-Fock vßi cßt lõi là vißc giÁi các ph°¢ng trình Schrodinger. Vßi các 

�ßi t°ÿng vi mô á kích th°ßc 10 nm �¿n mßt vài µm, chúng ta có thß sÿ dÿng mßt 

ho¿c k¿t hÿp qua l¿i hai ph°¢ng pháp mô phßng cß �ißn là �ßng lÿc hßc phân tÿ 

No 

Yes 

Yes 

No 

Dißn tÁ rõ ràng v¿n �ß và k¿ ho¿ch nghiên cāu 

Thu th¿p thông tin và xác l¿p mô hình 

Māc �ß tin c¿y 

Vi¿t ch°¢ng trình máy tính và kißm tra 

Ch¿y thÿ 

Māc �ß tin c¿y 

Thi¿t k¿ thí nghißm 

Ch¿y program và cho k¿t quÁ 

Phân tích k¿t quÁ nh¿n �°ÿc 

Thÿc hißn ho¿c tham chi¿u vßi k¿t quÁ thÿc nghißm 
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(MD) và Monte Carlo (MC) vßi vißc tính toán các tr°ßng lÿc (Force-Field) thông qua 

vißc giÁi ph°¢ng trình II Newton và tính xác su¿t phân bß t°¢ng āng. Cußi cùng, �ßi 

vßi các hß trung mô và v) mô, các lý thuy¿t c¢ hßc liên tÿc �°ÿc sÿ dÿng làm nßn 

tÁng cho các mô phßng.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.21. Khái quát hóa các ph°¢ng pháp mô phßng máy tính và các c¢ sá 

lý thuy¿t t°¢ng āng, �¿c thù cho tÿng �ßi t°ÿng, thang �o kích th°ßc và thßi gian. 

 Sau khi lÿa chßn ph°¢ng pháp mô phßng máy tính phù hÿp (quy mô 3 kích 

th°ßc, thßi gian và bÁn ch¿t cÿa �ßi t°ÿng), 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, GULP, NAMD, quantum ESPRESSO, VASP&Cÿ 

thß, LAMMPS và NAMD �°ÿc sÿ dÿng cho các mô phßng �ßng lÿc hßc phân tÿ 

(MD). Chuyên bißt h¢n, GROMACS th°ßng �°ÿc sÿ dÿng �ß mô phßng các ph¿n tÿ 

sinh hßc nh° vi khu¿n, vi-rút, DNA hay protein. Vßi các mô hình có các tính toán 

l°ÿng tÿ và tính toán tÿ các nguyên lý ban �¿u (Ab initio), Quantum ESPRESSO 

�°ÿc sÿ dÿng nhißu (vì là mã ngußn má - open source) nh¿m thÿc hißn các mô phßng 

Ab-initio/first 
principle: DFT, 
Hatree Fock& 

Tr°ßng lÿc (Force-field): 
MD, Monte Carlo 

C¢ hác tháng kê: Mean-field, 
Kinetic Monte Carlo 

C¢ hác liên tāc 
(continuum mechanics) 

Kích th°ßc há (m) 
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g 
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phi¿n hàm m¿t �ß. Mßt sß các ph¿n mßm khác r¿t m¿nh m¿ nh° Materials studio và 

VASP (Vienna ab initio simulation package) vßi nhißu gói công cÿ hß trÿ và th° vißn 

�ß sß �°ÿc c¿p nh¿t th°ßng xuyên nh°ng chi phí bÁn quyßn r¿t �¿t.  

Ngoài ra, vßi khÁ n�ng l¿p trình, chúng ta có thß tÿ xây dÿng và thi¿t k¿ mßt 

ch°¢ng trình (program) �ß thÿc hißn các mô phßng chuyên bißt hóa theo các nhu c¿u 

công vißc cá nhân riêng bißt, b¿ng cách sÿ dÿng các ngôn ngÿ l¿p trình quen thußc 

nh° Fortran, C++, Python, Matlab. Các ch°¢ng trình tÿ thi¿t k¿ cing nh° các ch°¢ng 

trình/th° vißn có s¿n �°ÿc tác giÁ sÿ dÿng s¿ �°ÿc �ß c¿p chi ti¿t á ch°¢ng II cÿa 

lu¿n án này. 

1.3. Tình hình nghiên cāu 

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 cāu vß hß v¿t lißu vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA tÿ thÿc nghißm, 

lý thuy¿t cho �¿n mô phßng máy tính. 

1.3.2. Trên th¿ gißi 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.22. Ành TEM và �°ßng cong tÿ hóa cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA [61]. 

N�m 2007, l¿n �¿u tiên tác giÁ Evrim BanuAlt1nta_ và cßng sÿ [61] �ã ch¿ t¿o 

vi c¿u tÿ tính PGMA chāa h¿t nano tÿ Fe3O4 l¿n �¿u tiên b¿ng ph°¢ng pháp trùng 

hÿp phân tán (dispersion polymerization) tÿ monomer GMA (hình 1.22). K¿t quÁ thu 

�°ÿc, các vi c¿u �¢n phân tán có kích th°ßc ~ 1.6 µm, dißn tích bß m¿t riêng lßn ~ 

3.2 m2/g, �ß tÿ hóa bão hòa khá th¿p ~ 3.3 emu/g. 
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a) 

b) 

c) 

�¿n n�m 2010, tác giÁ Xiaoqing Dong và cßng sÿ [62] �ã tßng hÿp b¿ng 

ph°¢ng pháp trùng hÿp phân tán (dispersion polymerization) tÿ monomer GMA và 

phân tích các �¿c tr°ng cÿa vi c¿u tÿ tính PGMA chāa các h¿t nano tÿ Fe3O4 và 

fluorescein isothiocyanate (FITC) có khÁ n�ng huÿnh quang, �°ÿc liên hÿp vßi axít 

folic trên bß m¿t �ß t¿o ra các vi c¿u có khÁ n�ng k¿t dính �¿c hißu vßi các t¿ bào 

nh¿m āng dÿng trong phân tách t¿ bào ung th° cß tÿ cung á ng°ßi (HeLa).  

  

 

 

 

 

 

 

Hình 1.23. Vi c¿u tÿ tính PGMA chāa các h¿t nano tÿ Fe3O4 và fluorescein 

isothiocyanate (FITC). a) Ành SEM, b) Ánh hißn vi quang hßc và huÿnh quang cÿa 

t¿ bào HeLa (trên) và chondrocytes cÿa thß (d°ßi) tr°ßc khi phân tách, c) Ành hißn 

vi huÿnh quang cÿa t¿ bào Hela sau khi phân tách [62]. 

K¿t quÁ thu �°ÿc là các vi c¿u �¢n phân tán có kích th°ßc ~ 2 µm, có khÁ n�ng 

huÿnh quang và phân tách t¿ bào HeLa d°ßi tác dÿng cÿa tÿ tr°ßng (hình 1.23), tuy 

nhiên không �ß c¿p �¿n các �¿c tr°ng tÿ tính cÿa v¿t lißu tßng hÿp �°ÿc.  

Jana Koubkova và cßng sÿ [63] trong n�m 2014 �ã báo cáo nghiên cāu ch¿ 

t¿o v¿t lißu vi c¿u tÿ tính PGMA b¿ng ph°¢ng pháp trùng hÿp tr°¢ng ná nhißu b°ßc 

(multistep swelling polymerization) tÿ GMA cùng sÿ có m¿t cÿa 2- 

[(Methoxycarbonyl) Methoxy] Ethyl Methacrylate (MCMEMA) và Ethylene 

Dimethylacrylate (EDMA), cho āng dÿng b¿t giÿ protein, cÿ thß là phân l¿p protein 

āc ch¿ khßi u p53. 
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Hình 1.24. a) Ành SEM cÿa vi c¿u PGMA, b) Kÿ thu¿t phân tích <Western 

blot= [64] cÿa v¿t lißu vßi kháng thß DO-1 và  CHIP 11.1 cho protetin p53,  

CHIP protein [63]. 

Trong nghiên cāu này, �ißm �¿c bißt là các tác giÁ �ã phÿ thêm 1 lßp 

Poly(ethylene glycol) (PEG) bên ngoài vi c¿u nh¿m cÿc tißu hóa các t°¢ng tác không 

mong mußn giÿa các vi c¿u vßi các môi tr°ßng sinh hßc. K¿t quÁ là kích th°ßc vi c¿u 

�¢n phân tán ch¿ t¿o �°ÿc khá lßn ~ 5 µm nh¿m phù hÿp vßi yêu c¿u cÿa āng dÿng, 

các vi c¿u có khÁ n�ng b¿t giÿ các protein trong các āng dÿng phân tách t¿ bào (hình 

1.24). 

Vài n�m trá l¿i �ây, tác giÁ Helena Hlídkova và cßng sÿ [65] ti¿p tÿc phát trißn 

các nghiên cāu trên hß v¿t lißu vi c¿u tÿ tính PGMA, t¿o ra mßt c¿u bao Dendrimer 

petide bên ngoài bß m¿t vi c¿u tÿ tính PGMA nh¿m chßng l¿i các t°¢ng tác vßi các 

môi tr°ßng sinh hßc, giúp vi c¿u tÿ tính ßn �ßnh và không bß k¿t tÿ (hình 1.25).  

 

 

a) 

b) 



39 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

\ 

 

 

Hình 1.25. Vi c¿u tÿ tính PGMA vßi c¿u bao Dendrimer peptide ngoài bß 

m¿t: (a) S¢ �ß tßng hÿp và phß XPS, (b) Ành SEM cÿa 1 h¿t vi c¿u tÿ tính PGMA, 

(c) Āng dÿng vßi protein albumin huy¿t thanh bò (bovine serum albumin - BSA) 

[66], ´-globulin (´-Gl), fibrinogen (Fg), và hßn hÿp cÿa chúng [65]. 

Bên c¿nh �ó, vi c¿u tÿ tính PGMA vßi c¿u bao Dendrimer peptide ngoài bß 

m¿t không chß cung c¿p các vùng/vß trí liên k¿t giúp làm t�ng khÁ n�ng phÁn āng và 

cho phép xÁy ra các phÁn āng song song vßi nhißu thÿ thß cÿa t¿ bào cùng lúc mà còn 

có thß <b¿t ch°ßc= các hÿp ch¿t trong c¢ thß sßng tÿ �ó làm t�ng khÁ n�ng t°¢ng hÿp 

sinh hßc cÿa vi c¿u trong các āng dÿng y sinh nh° phân tách phân tÿ sinh hßc, tßng 

hÿp v¿c-xin...  

Nßi ti¿p các thành quÁ �ã �¿t �°ÿc tÿ các nghiên cāu tr°ßc �ó [63,65], nhóm 

tác giÁ t¿i vißn Hóa hßc �¿i phân tÿ - Vißn hàn lâm khoa hßc Cßng Hòa Czech [67] 

l¿i ti¿p tÿc phát trißn hß vi c¿u PGMA cho āng dÿng cô l¿p các <tÿ kháng thß= (auto 

anti-bodies) �¿c hißu 3 nguyên nhân gây ra các bßnh tÿ mißn nguy hißm (hß mißn 

a) 

b) c) 
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dßch tÿ t¿n công chính nó), �ß có thß phát hißn và �ßnh l°ÿng các kháng thß này trong 

máu các bßnh nhân m¿c bßnh tÿ mißn �a x¢ cāng.  

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.26. Vi c¿u tÿ tính PGMA: (a) tÁi protein p46/Myo1C (protein tißm 

n�ng cÿa các bßnh tÿ mißn), (b) Ành SEM, (c) Ành TEM, (d) āng dÿng vßi huy¿t 

thanh máu cÿa các bßnh nhân m¿c bßnh tÿ mißn �a x¢ cāng [67]. 

K¿t quÁ �¿t �°ÿc là  các vi c¿u vßi dißn tích bß m¿t riêng lßn ~ 71 m2/g, chāa 

19-20% khßi l°ÿng h¿t nano tÿ Fe3O4, kích th°ßc h¿t ~ 5 µm, các h¿t nano tÿ �°ÿc 

�ßnh hình bên trong và trên bß m¿t vi c¿u. Vß hißu quÁ khi �°a vào āng dÿng, huy¿t 

thanh máu cÿa cÁ bßn bßnh nhân m¿c bßnh tÿ mißn �a x¢ cāng vßi māc �ß �ánh d¿u 

cÿa các kháng thß IgM khuy¿t t¿t �ßu có ái lÿc vßi Myo1C, trong khi sáu trong tám 

bßnh nhân �a x¢ cāng có māc �ß nh¿ ho¿c trung bình cÿa khuy¿t t¿t có IgM d°¢ng 

tính. à �ây không có mßi t°¢ng quan vßi gißi tính, tußi tác và thßi gian m¿c bßnh tÿ 

mißn �a x¢ cāng (hình 1.26). 

Ngoài ra g¿n �ây, tác giÁ Chengrui Yuan và cßng sÿ [68] �ã có nhÿng nghiên 

cāu mßi vß vißc ch¿ t¿o ra các v¿t lißu hydrogel tß hÿp (nanocomposite) dÿa trên v¿t 

lißu vi c¿u PGMA �°ÿc sÿa �ßi b¿ng N-Methyl-D-glucamine �ß t¿o ra các liên k¿t 

chéo (crosslinked) vßi nhau thông qua các liên k¿t hydro (hydrogen bonds) tÿ các 

nhóm chāc 3OH (hydroxyl groups), nh¿m cÁi thißn khÁ n�ng tr°¢ng ná cÿa v¿t lißu 

vi c¿u PGMA cho các āng dÿng chuyßn tÁi và phân phßi thußc (hình 1.27). Các liên 

k¿t hydro giÿa các nhóm chāc 3OH và chußi phân tÿ polyacrylamide �óng vai trò 

a) 

b) c) d) 
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quan trßng trong tính ch¿t tr°¢ng ná cÿa v¿t lißu Hydrogel tß hÿp. Má ra các h°ßng 

nghiên cāu phát trißn các hß v¿t lißu mßi dÿa trên vi c¿u tÿ tính PGMA vßi khÁ n�ng 

tr°¢ng ná tßt h¢n trong các āng dÿng y sinh, �¿c bißt là phân phßi thußc h°ßng �ích. 

 

 

 

  

 

 

Hình 1.27. (a) Mô hình Hydrogel tß hÿp Poly(glycidyl methacrylate)/ 

polyacrylamide(PGMA/PAM) vßi các <rßi/v°ßng víu= (entanglement) v¿t lý và liên 

k¿t hydro, (b) Ành SEM cÿa v¿t lißu PGMA/PAM [68]. 

Tóm l¿i, các nghiên cāu cÿa các hßc giÁ trên th¿ gißi �ã cho th¿y tißm n�ng 

āng dÿng cÿa v¿t lißu vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA trong y sinh hßc nói chung và phân 

phßi thußc h°ßng �ích nói riêng. 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 khi tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu cing là mßt tham sß 

quan trßng cho vißc �ánh giá hißu su¿t trong các āng dÿng y sinh hßc. Cÿ thß là, vißc 

khÁo sát vß h¿ng sß dß h°ßng tÿ v¿n ch°a �°ÿc �ß c¿p tr°ßc �ây, Ánh h°áng cÿa ma 

tr¿n polymer PGMA lên các h¿t nano tÿ Fe3O4 �°ÿc tÁi bên trong cing ch°a tÿng 

�°ÿc báo cáo. Bên c¿nh �ó, vißc xác �ßnh chính xác sÿ phân bß kích th°ßc h¿t Fe3O4 

3 mßt tham sß quan trßng quy¿t �ßnh tính ch¿t tÿ cÿa hß v¿t lißu v¿n còn nhißu thách 

thāc bái kÿ thu¿t hißn vi �ißn tÿ hißn t¿i nh° SEM/TEM không thß quan sát �°ÿc rõ 

ràng các h¿t nano tÿ �ßnh hình bên trong và trên bß m¿t vi c¿u (á �ây không phÁi do 

h¿n ch¿ vß m¿t kÿ thu¿t cÿa phép �o, mà là do �¿c tính cÿa v¿t lißu, sÿ che phÿ cÿa 

lßp ma tr¿n polymer PGMA bên c¿nh sÿ k¿t tÿ cÿa các h¿t nano tÿ do các t°¢ng tác 

liên h¿t (Van der Waal, l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc&). Theo nh¿n �ßnh cÿa tác giÁ, ma tr¿n 

polymer PGMA s¿ cß �ßnh các h¿t Fe3O4 và có thß t°¢ng tác vßi các nguyên tÿ bß 

a) b) 
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m¿t cÿa các h¿t nano tÿ �°ÿc phân tán bên trong và t¿o thành mßt lßp nhißu lo¿n tÿ 

tính ho¿c lßp phi tÿ. K¿t quÁ là, nó góp ph¿n Ánh h°áng �¿n sÿ phân bß kích th°ßc 

h¿t và tính dß h°ßng tÿ, là nhÿng thông sß quan trßng trong nhißu āng dÿng [69]. 

Ngoài ra, vai trò và Ánh h°áng cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc lên tính ch¿t tÿ cing ch°a 

�°ÿc thÁo lu¿n và nghiên cāu. Cußi cùng, vßi các āng dÿng bên ngoài c¢ thß nh° 

phát trißn �¿u dò sinh hßc (biosensor) ho¿c các linh kißn vi l°u lab-on-chip nh° dã 

trình bày tr°ßc �ó nh¿m phát hißn và b¿t giÿ các ph¿n tÿ sinh hßc (protein/t¿ 

bào/DNA/kháng nguyên/kháng thß&), thông tin vß thông sß mô-men xo¿n (torque) 

cÿa các v¿t lißu ch¿ t¿o �¿u dò là �¿c bißt quan trßng nh¿m tính �°ÿc �°ßng kính 

thÿy �ßng hßc, tÿ �ó có thß thÿc hißn vißc hißu chßnh �ß �ßnh l°ÿng/�ßnh tính �°ÿc 

các ph¿n tÿ sinh hßc mà nó b¿t giÿ/phát hißn [70,71,72]. Thßi �ißm hißn t¿i, polymer 

PGMA b¿t �¿u �°ÿc nghiên cāu sÿ dÿng làm lßp phÿ cho các āng dÿng làm �¿u dò 

sinh hßc [73,74]. 

 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), 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 chāng 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-
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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 thāc 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 cāu 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 cāu 

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.  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 1.28. Khái quát các ph°¢ng pháp nghiên cāu cÿa lu¿n án 

Sÿ k¿t hÿp nghiên cāu �a chißu: Thÿc nghißm, lý thuy¿t và mô phßng. 

Hß �ißn toán l°ßi HCMIP 
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CH¯¡NG 2. PH¯¡NG PHÁP NGHIÊN CĀU 
 

2.1. Thÿc nghiám  

�ß ch¿ t¿o v¿t lißu vi c¿u polymer tÿ tính Fe3O4/PGMA, có thß sÿ dÿng nhißu 

ph°¢ng pháp khác nhau nh° trùng hÿp huyßn phù, trùng hÿp vi nhi t°¢ng và trùng 

hÿp nhi t°¢ng tÿ do vßi sÿ có m¿t cÿa các h¿t nano tÿ tính... Tuy nhiên, mßt nh°ÿc 

�ißm cÿa các ph°¢ng pháp này là các vi c¿u tÿ tính thu �°ÿc không có kích th°ßc và 

hình d¿ng �ßng nh¿t.  

Dÿa trên nhÿng nghiên cāu tr°ßc �ây cÿa tác giÁ và các cßng sÿ, ph°¢ng pháp 

tßng hÿp �°ÿc sÿ dÿng trong lu¿n án này là �¢n giÁn, dß dàng l¿p l¿i và thích hÿp �ß 

�ißu ch¿ vi c¿u tÿ tính �a chāc n�ng �¢n phân tán vßi kích th°ßc mong mußn. Cÿ thß 

trong lu¿n án này, tr°ßc tiên vi c¿u PGMA s¿ �°ÿc tßng hÿp b¿ng ph°¢ng pháp trùng 

hÿp phân tán, sau �ó các h¿t nano tÿ Fe3O4 s¿ �°ÿc hình thành bên trong và trên bß 

m¿t vi c¿u PGMA b¿ng ph°¢ng pháp k¿t tÿa t¿i chß (in situ), k¿t quÁ là vi c¿u tÿ tính 

PGMA s¿ �°ÿc tßng hÿp (hình 2.1). 

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. 

 

 

Trùng hÿp Amino-PGMA Fe3O4/PGMA PGMA GMA 

Oxy Carbon Hydro Nit¢ H¿t nano tÿ Fe3O4 

Fe
3+
+Fe

2+
+NH3.H2O Ethylene Diamine 
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BÁng 2.1. Danh sách các hóa ch¿t c¿n thi¿t trong thÿc nghißm 

STT TÊN HÓA CHÂT CÔNG THĀC 

HÓA HàC 
XUÂT XĀ 

1 
2,3 Epoxypropyl (glycidyl 

methacrylate) (GMA) (> 97%) 
C7H10O3 Merck 

2 Azobis-isobutyronitrile (AIBN) C8H12N4 Sigma-Aldrich 

3 Poly-vinylpyrrolidone (PVP) (C6H9NO)n Merck 

4 Ferric chloride hexahydrate FeCl3.6H2O Merck 

5 Ferrous chloride tetrahydrate FeCl2.4H2O Merck 

6 Amonium hydroxide (25%) NH3.H2O China 

7 Ethylene diamine C2H4(NH2)2 Merck 

8 Sodium hydroxide NaOH China 

9 Khí Nit¢ tinh khi¿t N2 Vißt Nam 

10 N°ßc khÿ iôn (D.I) H2O (D.I) 
Ch°ng c¿t b¿ng máy 

t¿i phòng thí nghißm 

 

2.1.1.1. Trùng hÿp v¿t lißu nßn Poly(glycidyl methacrylate) (PGMA)  

Cho 3 g Poly-vinylpyrrolidone (PVP), 152.7 ml  Ethanol và 13.5 ml H2O vào 

bình 3 cß và khu¿y �ßu, ti¿p tÿc cho 11.2ml  monomer glycidyl methacrylate (GMA) 

vào 0.24 g 2,2 Azobis-isobutyronitrile sau �ó cho vào bình 3 cß. Duy trì sÿc khí N2 

trong sußt quá trình khu¿y, giÿ nhißt �ß ~80 °C và khu¿y liên tÿc trong 20 giß. B¿t 

�¿u khu¿y hßn hÿp trên, quan sát th¿y dung dßch không màu, sau 1 giß dung dßch 

chuyßn sang màu tr¿ng �ÿc. Ti¿p tÿc khu¿y trong 19 giß, sau phÁn āng ta thu �°ÿc 

dung dßch có màu tr¿ng �ÿc. Lßc rÿa, xÿ lý m¿u nhißu l¿n b¿ng n°ßc khÿ iôn, quay 

li tâm và s¿y khô sÁn ph¿m. Ta thu �°ÿc m¿u bßt Poly(glycidyl methacrylate) 

(PGMA) (hình 2.2). 
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Hình 2.2. S¢ �ß tßng hÿp Poly(glycidyl methacrylate). 

  

 

 

 

 

 

Hình 2.3. PhÁn āng trùng hÿp polymer PGMA tÿ GMA vßi sÿ có m¿t cÿa AIBN. 

2.1.1.2. Tßng hÿp vi c¿u Fe3O4/Poly(glycidyl methacrylate)  

Cho 5 g PGMA tßng hÿp �°ÿc vào 50 ml n°ßc khÿ iôn, và 50 ml Ethylene 

diamine �°ÿc �un nóng á 80 °C và khu¿y trong 12 giß liên tÿc. Ethylene diamine 

�°ÿc sÿ dÿng �ß sÿa �ßi liên k¿t hóa hßc cÿa các vi c¿u PGMA, phÁn āng vßi các 

nhóm epoxy �ß t¿o thành các nhóm amin (NH2) chāc n�ng (hình 2.5). Sau phÁn āng 

thu �°ÿc dung dßch có màu tr¿ng �ÿc. Sau �ó rÿa nhißu l¿n vßi n°ßc khÿ iôn, quay 

li tâm và s¿y khô sÁn ph¿m, thu �°ÿc m¿u Amino-PGMA d¿ng bßt (hình 2.4). 

 

 

   GMA 

  C7H10O3 

   AIBN 

C8H12N4 

    PVP 

  Ethanol 

     H2O 

PGMA 

K
hu
¿y
 1
6h
,sÿ

c 
kh
í N

2 

Lßc rÿa, s¿y khô 

PGMA Trùng hÿp phân tán 

AIBN 

GMA 
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Hình 2.4. S¢ �ß tßng hÿp Amino-PGMA. 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.5. Quá trình <amine hóa= bß m¿t PGMA b¿ng Ethylene diamine. 

Trßn 5 g amino-PGMA  vßi 50 ml n°ßc, sau �ó khu¿y 20 phút và làm l¿nh 

xußng 10 °C ta thu �°ÿc hßn hÿp 1. 

Pha 0.8115 g FeCl3.6H2O vßi 20 ml n°ßc và 0.2985 g FeCl2.4H2O vßi 20 ml 

n°ßc, sau �ó h¿ nhißt �ß xußng 10 °C và rung siêu âm 20 phút, thu �°ÿc hßn hÿp 2.  

Trßn hßn hÿp 1 và hßn hÿp 2 t¿o �°ÿc vßi nhau, thu �°ÿc dung dßch có màu 

cam. Ti¿p tÿc nhß tÿ tÿ 10 ml dung dßch NH4OH vào hai hßn hÿp trên, khu¿y 20 phút 

ta thu �°ÿc hßn hÿp 3 có màu nâu �en. 

Ti¿p tÿc nâng nhißt �ß hßn hÿp 3 lên 80 °C , �ßng thßi khu¿y trong 30 phút ta 

thu �°ÿc hßn hÿp 4 màu nâu �en. Cußi cùng rÿa nhißu l¿n vßi n°ßc, quay li tâm và 

PGMA Ethylene diamine 

Amino-PGMA 

80oC 12 giß 

Lßc rÿa, 
s¿y khô 

   H2O 

PGMA Amino-
PGMA Ethylene diamine 
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s¿y khô sÁn ph¿m. Ta thu �°ÿc m¿u Fe3O4/PGMA, thÿ vßi nam châm v)nh cÿu, ta 

th¿y m¿u thu �°ÿc có tÿ tính (hình 2.6). Hình 2.7 bißu thß quá trình k¿t tÿa t¿i chß các 

iôn Fe2+/Fe3+ trong môi tr°ßng kißm t¿o thành các h¿t nano tÿ Fe3O4 phân tán bên 

trong và trên bß m¿t vi c¿u PGMA. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.6. Quy trình tßng hÿp v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.7. K¿t tÿa t¿i chß các h¿t nano Fe3O4 trong và trên bß m¿t  

Amino-PGMA �ß t¿o thành vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA. 

FeCl2.H2

O 
H2O FeCl3.H2O Amino-PGMA H2O 

NH4OH 

K
huÃy 20 phút 

10oC 

K
huÃy 30 phút 

80oC 

Lßc rÿa, s¿y khô 

Amino-
PGMA 

NH4OH 

FeCl2 + FeCl3  

Amino-
PGMA 

NH4OH + H2O í NH4+ + 2OH- 

Fe2+ + 2OH- ² Fe(OH)2³ 
Fe3+ + 3OH- ² Fe(OH)3³ 

Fe(OH)2 + 2Fe(OH)3 ÿ Fe3O4 + 4H2O± 
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2.1.1.3. Tßng hÿp các h¿t nano tÿ Fe3O4 tr¿n 

Tßng hÿp h¿t nano tÿ Fe3O4 �°ÿc �ißu ch¿ b¿ng ph°¢ng pháp �ßng k¿t tÿa mußi 

s¿t (Fe2+/Fe3+) trong môi tr°ßng kißm và có m¿t khí Ni-t¢ (N2). Hòa tan 16.25 g FeCl3 

và 6.35 g FeCl2 vào 200 ml n°ßc c¿t �ã khÿ oxy (D.I). Sau khi khu¿y trong 60 phút, 

k¿t tÿa hóa hßc �¿t �°ÿc á 30 °C khi khu¿y m¿nh b¿ng cách thêm dung dßch NH4OH 

2M có m¿t khí N2. Nhißt �ß phÁn āng �°ÿc giÿ á 70 °C trong 5 giß và pH dung dßch 

�°ÿc duy trì á ± 12. Hß �°ÿc làm mát �¿n nhißt �ß phòng, các ch¿t k¿t tÿa �°ÿc tách 

ra b¿ng nam châm v)nh cÿu và rÿa b¿ng n°ßc D.I cho �¿n khi �¿t pH trung tính. Cußi 

cùng, Fe3O4 �°ÿc rÿa s¿ch b¿ng Acetol và s¿y khô trong tÿ s¿y chân không á ~ 70 °C 

trong 8 giß cho �¿n khi bay h¿t h¢i n°ßc, thu �°ÿc m¿u h¿t nano tÿ màu �en. PhÁn 

āng hóa hßc có liên quan �°ÿc bißu dißn nh° sau: Fe2+ + 2Fe3+ + 8OH- ³ Fe3O4 + 

4H2O. 

2.1.1.4. Ti¿n hành �o �ß h¿p phÿ kim lo¿i n¿ng 

Hoà tan mußi Pb(NO3)2 trong n°ßc D.I �ß t¿o ra mßt dung dßch chāa iôn kim lo¿i 

Chì (Pb2+). Sau �ó sÿ dÿng cßc thÿy tinh pha 50 ml dung dßch chāa ion kim lo¿i vßi 

nßng �ß 0.1 mol/l vào 0.1g v¿t lißu Fe3O4/PGMA tßng hÿp �°ÿc rßi khu¿y trên máy 

khu¿y tÿ vßi tßc �ß không �ßi t¿i nhißt �ß phòng (300 K). Sau khi k¿t thúc quá trình 

h¿p phÿ, sÿ dÿng gi¿y lßc �ß lßc các ch¿t r¿n trong dung dßch và xác �ßnh nßng ion 

kim lo¿i b¿ng ph°¢ng pháp phß h¿p thÿ nguyên tÿ (AAS). 

2.1.2. Các ph°¡ng pháp phân tích 

 2.1.2.1. Ph±¡ng pháp �o nhißu x¿ tia X (XRD) 

K¿t quÁ phân tích thành ph¿n pha cÿa m¿u �°ÿc thÿc hißn b¿ng ph°¢ng pháp 

nhißu x¿ tia X. Các m¿u v¿t lißu ch¿ t¿o trong lu¿n án này �°ÿc �o nhißu x¿ tia X t¿i 

trung tâm phân tích thußc vißn Khoa hßc V¿t lißu āng dÿng - Vißn Hàn lâm Khoa 

hßc & Công nghß Vißt Nam b¿ng máy nhißu x¿ tia X (D8 Advance Brucker - 

Germany) b¿ng ph°¢ng pháp m¿u quay, sÿ dÿng ngußn phóng x¿ CuK³ vßi b°ßc 

sóng » = 0.15406 nm, góc nhißu x¿ 2» tÿ 20-70° t¿i nhißt �ß phòng (300 K). 

2.1.2.2. Quang phß hßng ngo¿i bi¿n �ßi Fourier (FTIR) 
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C¿u trúc hóa hßc cÿa các m¿u tßng hÿp �°ÿc phân tích b¿ng phß hßng ngo¿i 

chuyßn Fourier (Fourier-transform infrared - FTIR), mßt trong nhÿng kÿ thu¿t thông 

dÿng nh¿t �ß xác �ßnh sÿ liên k¿t cÿa polymer vào bß m¿t cÿa các h¿t nano trong v¿t 

lißu nanocomposite. Các phß FTIR trong lu¿n án �°ÿc thÿc hißn t¿i trung tâm phân 

tích, Vißn Công nghß Hóa hßc - Vißn Hàn lâm Khoa hßc & Công nghß Vißt Nam á 

ch¿ �ß truyßn qua (Transmission mode), �°ÿc �o t¿i nhißt �ß phòng (300 K) và sß 

sóng trong khoÁng tÿ 400-4000 cm21.  

 2.1.2.3. Tÿ k¿ m¿u rung (VSM) 

 Tÿ k¿ m¿u rung (VSM) (MicroSense USA-Model 029349-A01 6MM) �°ÿc 

�¿t t¿i Vißn V¿t lý TP.HCM 3 Vißn Hàn lâm Khoa hßc và công nghß Vißt Nam, ho¿t 

�ßng theo nguyên t¿c cÁm āng �ißn tÿ, �o mô-men tÿ cÿa m¿u v¿t lißu c¿n �o d°ßi 

tác dÿng cÿa tÿ tr°ßng ngoài bi¿n thiên, �°ÿc sÿ dÿng �ß phân tích các tính ch¿t tÿ 

tính cÿa v¿t lißu vi c¿u tßng hÿp �°ÿc. Vßi các �°ßng cong tÿ trß, tÿ tr°ßng �°ÿc áp 

vào vßi �ß lßn 15 kOe (1.19×106 A/m) và �°ÿc thÿc hißn t¿i nhißt �ß phòng (300 K). 

 �o Field-cool/zero-field-cool 

 �ß �o các �°ßng cong tÿ hóa Zero-field-cooled (ZFC), tr°ßc h¿t m¿u �°ÿc h¿ 

nhißt �ß tÿ nhißt �ß phòng (300 K) �¿n 2 K (không có tÿ tr°ßng tác dÿng bên ngoài). 

Sau �ó, mßt tÿ tr°ßng y¿u (50 Oe) �°ÿc áp vào, mô-men tÿ �°ÿc ghi l¿i khi nhißt �ß 

t�ng lên �ß thu �°ÿc �°ßng cong ZFC. Trong cùng mßt tr°ßng ngoài áp vào có �ß 

lßn 50 Oe nh°ng có mßt chút khác bißt, �°ßng cong Field-cooled (FC) �°ÿc �o trong 

quá trình làm l¿nh m¿u tÿ nhißt �ß phòng (300 K) và mô-men tÿ �°ÿc ghi l¿i khi 

nhißt �ß giÁm d¿n. 

 2.1.2.4. Hißn vi �ißn tÿ quét (SEM) 

 Các k¿t quÁ Ánh hißn vi �ißn tÿ quét �°ÿc thÿc hißn t¿i phòng Hißn vi �ißn tÿ 

quét, Vißn công nghß Hóa hßc 3 Vißn Hàn lâm Khoa hßc & Công nghß Vißt Nam. 

M¿u bßt (các vi c¿u Fe3O4/PGMA) �°ÿc trÁi �ßu trên �¿ thÿy tinh vßi 1 lßp b�ng keo 

carbon, sau �ó phún x¿ (sputtering) 1 lßp mßng b¿ch kim (Pt) lên bß m¿t �ß t¿o �ß 

d¿n �ißn. T¿t cÁ m¿u �°ÿc �o sÿ dÿng �ißn th¿ 15 kV t¿i nhißt �ß phòng (300 K). 

 2.1.2.5. Hißn vi �ißn tÿ truyßn qua (TEM) 



51 
 

 
 

 Các k¿t quÁ Ánh hißn vi �ißn tÿ truyßn qua �°ÿc thÿc hißn t¿i phòng thí nghißm 

công nghß v¿t lißu, Khoa công nghß v¿t lißu - Tr°ßng �¿i hßc Bách khoa TP.HCM. 

M¿u bßt �°ÿc phân tán trong dung môi Acetol, sÿ dÿng �ißn th¿ 100 kV và �o t¿i 

nhißt �ß phòng (300 K). 

 2.1.2.6. Quang phß h¿p thÿ nguyên tÿ (AAS) 

 Nh¿m �ßnh l°ÿng các iôn Chì (Pb2+) h¿p phÿ trong v¿t lißu tßng hÿp �°ÿc �ß 

āng dÿng trong xÿ lý n°ßc, quang phß h¿p thÿ nguyên tÿ (AAS) thÿc hißn trên máy 

Perkin Elmer 3300 (Trung tâm công nghß môi tr°ßng 3 Vißn công nghß môi tr°ßng 

3 VAST) vßi �ißu kißn �o là pH ~ 5.5 t¿i nhißt �ß phòng (300 K). 

2.2. Tính toán lý thuy¿t sá 

2.2.1. �ßnh lu¿t ti¿p c¿n bão hòa (The Law of approach to saturation - LAS)  

�ßnh lu¿t ti¿p c¿n bão hòa (LAS) là mßt mô hình toán hßc nßi ti¿ng nh¿m mô 

tÁ ho¿t �ßng cÿa v¿t lißu s¿t tÿ t¿i tÿ tr°ßng m¿nh vÿa phÁi (khi tÿ tr°ßng r¿t lßn h¢n 

lÿc kháng tÿ - HkHc). Lúc này, d°ßi tác dÿng cÿa tr°ßng ngoài, v¿t lißu s¿t tÿ bß tÿ 

hóa �¿n tr¿ng thái bão hòa, t¿t cÁ các sÿ dßch chuyßn vách �ô-men khÁ d) �ßu s¿ xÁy 

ra d¿n �¿n h¿u h¿t các spin tÿ s¿ song song vßi tÿ tr°ßng ngoài.  

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.8. Sÿ tranh �¿u giÿa tr°ßng ngoài và dß h°ßng khi h¿t 

 �°ÿc �¿t trong tÿ tr°ßng. 

Ea(») 

H¿t nano tÿ 
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Cho góc hÿp bái tr°ßng ngoài H
õõò
và vect¢ tÿ hóa ܯሬሬ÷ là » (hình 2.8) �ßng thßi 

sÿ dÿng khai trißn Taylor cho hàm cos(»), �ß tÿ hóa M lên ph°¢ng cÿa tr°ßng ngoài 

�°ÿc cho bái: 

                                         
2

cos 1 ...
2s sM M M »»

û þ
= = 2 +ü ÿ

ý Ā
 (2.1) 

Do Ánh h°áng cÿa n�ng l°ÿng dß h°ßng Ea �ã �°ÿc nh¿c �¿n á ch°¢ng tr°ßc, 

xu¿t hißn sÿ tranh �¿u giÿa dß h°ßng và tr°ßng ngoài. Lúc này mô-men xo¿n (torque) 

sinh ra bái tr°ßng ngoài (TH) s¿ cân b¿ng vßi mô-men xo¿n sinh ra do dß h°ßng (Ta):  

                                                sin a
s

EM H »
»

"
= 2

"
  (2.2) 

Vßi Ea là n�ng l°ÿng dß h°ßng, Ms là �ß tÿ hóa bão hòa. Khi góc » r¿t nhß, 

ph°¢ng trình trên trá thành: 

                                       0( / ) 1a

s s

E C
M H M H

»»» j" "
= 2 =                 (2.3) 

 à �ó 
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»» j

"û þ= 2ü ÿ"ý Ā
 

Thay (2.3) vào (2.1) ta thu �°ÿc ph°¢ng trình LAS tÿ lý thuy¿t: 

                                       21 ...s
bM M
H

û þ= 2 2ü ÿ
ý Ā

   (2.4) 

Vßi 
2

2

1
2 s

Cb
M

=  

M¿t khác, ph°¢ng trình LAS thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm bái tác giÁ Czerlinsky 

và cßng sÿ [75] trên v¿t lißu s¿t tÿ nh° sau: 

                                      021 ...s
a bM M H
H H

Çû þ= 2 2 2 +ü ÿ
ý Ā

                   (2.5) 

Sÿ khác bißt vßi LAS thu �°ÿc b¿ng lý thuy¿t á sß h¿ng cußi Ç0H �°ÿc gây ra 

bái sÿ t�ng �ß tÿ hóa tÿ phát cÿa chính bÁn thân v¿t lißu �°ÿc �o. Hai tác giÁ Becker 

và Doring [76] �ã khÁo sát và �°a ra k¿t lu¿n r¿ng �ß lßn cÿa �ß nh¿y hay �ß cÁm tÿ 
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ban �¿u Ç0 (susceptiblity) là do �ß tinh khi¿t cÿa m¿u quy¿t �ßnh. Khi m¿u có nhißu 

t¿p ch¿t, các spin tÿ trong t¿p ch¿t dß chuyßn �ßng nhißt qua �ó làm t�ng �ß cÁm tÿ 

ban �¿u cÿa m¿u c¿n �o, ng°ÿc l¿i khi m¿u tinh khi¿t thì Ç0 là r¿t nhß và không �áng 

kß nên có thß bß qua. Sß h¿ng �¿u a/H �ã �°ÿc thÁo lu¿n bái nhißu sÿ khÁo sát, �ißn 

hình nh° tác giÁ Brown và Neel [77] �ã giÁi thích sß h¿ng a/H �°ÿc hißu là k¿t quÁ 

cÿa tr°ßng āng su¿t và các t¿p ch¿t không tÿ tính, do �ó chúng ta có thß bß qua sß 

h¿ng a/H và các sß h¿ng b¿c cao h¢n Hn vßi n> 2 trong ph°¢ng trình (5) [78].  

Tóm l¿i, trong khuôn khß lu¿n án này, vßi v¿t lißu h¿t nano Fe3O4 tinh khi¿t 

(thß hißn qua k¿t quÁ XRD á ch°¢ng sau) �°ÿc hình bên trong ma tr¿n polymer 

PGMA, thông qua dißn giÁi lý thuy¿t sß và thÁo lu¿n tÿ các nghiên cāu thÿc nghißm 

á trên, ph°¢ng trình cÿa �ßnh lu¿t LAS �°ÿc sÿ dÿng là ph°¢ng trình (2.4):  

21 ...s
bM M
H

û þ= 2 2ü ÿ
ý Ā

 

Vßi 
2

2

1
2 s

Cb
M

=  là tham sß chāa h¿ng sß dß h°ßng tÿ.  

 �ß thu �°ÿc b, chúng ta phÁi giÁi d¿ng thÿc t¿ cÿa 
0

aEC
»» j

"û þ= 2ü ÿ"ý Ā
�ßi vßi dß 

h°ßng l¿p ph°¢ng [79]. Vì tÿ hóa quay dßc theo gradient cÿc �¿i cÿa n�ng l°ÿng dß 

h°ßng trong vùng lân c¿n cÿa tÿ tr°ßng ngoài H nên: 

                            
22

2 2
2

1| r dE |
sin

a a
a

E EC g a
» » ×

û þ" "û þ= = +ü ÿ ü ÿ" "ý Ā ý Ā
          (2.6) 

à �ó (»,Ç) là tßa �ß cÿc cÿa vect¢ tÿ hóa M
õõò

 

Thêm vào �ó, theo tác giÁ Z. Nemati và cßng sÿ [80], h¿ng sß dß h°ßng hißu 

dÿng (dß h°ßng b¿c nh¿t) cÿa v¿t lißu Fe3O4 có thß �°ÿc °ßc tính dÿa trên mßi quan 

hß giÿa tham sß b và Keff nh° sau: 

                                                0
15
4eff s
bK Mµ=        (2.7) 

Trong �ó Keff là h¿ng sß dß h°ßng hißu dÿng cÿa v¿t lißu, ¼0 là �ß tÿ th¿m chân không. 
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Tóm l¿i, b¿ng vißc sÿ dÿng �ßnh lu¿t LAS, ta có thß °ßc tính �°ÿc h¿ng sß dß 

h°ßng tÿ hißu dÿng Keff (hay m¿t �ß n�ng l°ÿng dß h°ßng) cÿa v¿t lißu vi c¿u tÿ tính 

Fe3O4/PGMA dÿa trên các �°ßng cong tÿ hóa/tÿ trß thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm. K¿t 

quÁ thu �°ÿc này vß m¿t v¿t lý có thß �¿i dißn cho bÁn ch¿t vi tÿ nßi t¿i cÿa v¿t lißu 

vi c¿u Fe3O4/PGMA, giá trß này sau khi thông qua mßt sß bi¿n �ßi toán hßc s¿ trá 

thành tham sß �¿u vào nh¿m cung c¿p cho các mô phßng máy tính �°ÿc thÿc hißn 

sau �ó �ß �Ám bÁo mô tÁ chính xác và khách quan nh¿t hß v¿t lißu thÿc �ang xét. 

Thu¿n lÿi cÿa vißc sÿ dÿng �ßnh lu¿t LAS �ß °ßc tính Keff là có thß tiên nghißm Keff  

tr°ßc khi �o �¿c thÿc nghißm thông qua vißc �o các �°ßng cong tÿ hóa FC/ZFC t¿i 

nhißt �ß th¿p. Ngoài ra, °u �ißm lßn là có thß °ßc tính �°ÿc Keff  á nhißt nhißt �ß 

phòng (300 K). 

2.2.2. Làm khßp vßi hàm Langevin  

Nh° chúng ta �ã bi¿t, các �°ßng cong tÿ hóa cÿa các h¿t nano siêu thu¿n tÿ 

(giÁ sÿ r¿ng t¿t cÁ �ßu có cùng kích th°ßc) á nhißt �ß phòng (300 K) có thß �°ÿc bißu 

thß b¿ng hàm Langevin [81]: 

                                                  1cos ( )L th b
b

= 2                                      (2.8) 

Trong �ó L là hàm Langevin, 
   

B

Hb
k T
µ

= , ¼ = Msb.V là mô-men tÿ cÿa h¿t, V 

là thß tích h¿t và Msb là tÿ hóa bão hòa cÿa v¿t lißu d¿ng khßi. Tÿ hóa bão hòa cÿa 

các h¿t nano siêu thu¿n tÿ là Ms = ·.Msb vßi · là hß sß nén cÿa thß tích h¿t. 

Trong thÿc t¿, mßt hß h¿t nano tÿ không bao giß có cùng mßt kích th°ßc, mà 

th°ßng tuân theo mßt hàm phân bß kích th°ßc h¿t. Phân phßi logarit chu¿n là mßt 

trong nhÿng hàm phân phßi phß bi¿n nh¿t �°ÿc sÿ dÿng �ß khÁo sát sÿ phân bß cÿa 

kích th°ßc h¿t [82]. Nhißu công trình �ã chāng minh r¿ng phân bß kích th°ßc logarit 

chu¿n �°ÿc bi¿t là phân bß tÿ nhiên cÿa các kích th°ßc h¿t nano [79,83], �°ÿc vi¿t 

nh° sau: 
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Tác giÁ R.W. Chantrell và cßng sÿ [84] �ã phát trißn mßt ph°¢ng pháp tính 

toán sß �ß xác �ßnh �ß lßch chu¿n (Ã) và �°ßng kính trung bình cÿa h¿t (D), �°ÿc 

trích xu¿t dÿa trên �°ßng cong tÿ hóa á nhißt �ß phòng. Theo �ó, �ß tÿ hóa cÿa mßt 

hß h¿t nano siêu thu¿n tÿ vßi kích th°ßc h¿t tuân theo phân bß logarit chu¿n �°ÿc �¿t 

trong mßt tÿ tr°ßng ngoài nh¿t �ßnh và có tính dß h°ßng tÿ y¿u (KV << kBT), �°ÿc 

cho bái: 

                                       
0

( ) . ( )sM H M L f y dy
>

= +  

                                       3

0

. .sb mV
s V

B

M V HM L y F dy
k T

> þ ā
= ÿ Ă

Ā ă
+    (2.10) 

Nh° �ã �ß c¿p á ph¿n tr°ßc cÿa lu¿n án, vißc khÁo sát phân bß kích th°ßc cing 

nh° hàm phân bß kích th°ßc h¿t cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 �°ÿc tÁi trong vi c¿u tÿ 

tính PGMA có nhißu thách thāc �ßi vßi các kÿ thu¿t thÿc nghißm. Kÿ thu¿t XRD, 

thông qua vißc sÿ dÿng ph°¢ng trình nhißu x¿ Sherrer cing chß tính �°ÿc kích th°ßc 

tinh thß trung bình, và chß khi các h¿t là �¢n �ô-men/�¢n tinh thß thì kích th°ßc tinh 

thß mßi �°ÿc xem là kích th°ßc h¿t. GiÁ sÿ vßi các h¿t �a tinh thß ho¿c �a �ô-men, 

thì kÿ thu¿t XRD không thß °ßc tính �°ÿc kích th°ßc h¿t mßt cách chính xác. Ngoài 

ra, vßi các kÿ thu¿t hißn vi �ißn tÿ �ã �°ÿc trình bày á trên nh° SEM/TEM, kÿ thu¿t 

SEM không thß quan sát �°ÿc các h¿t �ßnh hình bên trong vi c¿u, còn vßi TEM thì 

quan sát �°ÿc các h¿t bên trong, tuy nhiên các h¿t nano tÿ Fe3O4 d°ßi tác dÿng cÿa 

các t°¢ng tác liên h¿t nên dß bß k¿t tÿ, d¿n �¿n sÿ che phÿ khó quan sát. Thêm vào 

�ó TEM còn là ph°¢ng pháp hÿy m¿u nên không thß dùng cho các v¿t lißu �°ÿc chāc 

n�ng hóa ho¿c phÿ bái polymer. GiÁ sÿ có quan sát �°ÿc thì các sß lißu thu �°ÿc chß 

mang tính <cÿc bß=, hoàn toàn �¢n �ißu vß m¿t toán hßc, không có ý ngh)a trong khoa 

hßc thßng kê nên không thß �¿i dißn cho toàn bß m¿u. M¿t khác, vßi vißc sÿ dÿng 

ph°¢ng pháp làm khßp (fitting) �°ßng cong tÿ hóa thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm vßi hàm 

Langevin nh° �ã trình bày á trên, ta có thß thu �°ÿc kích th°ßc trung bình, �ß lßch 

chu¿n cing nh° hàm phân bß kích th°ßc t°¢ng āng mßt cách chính xác. 

  2.2.3. Các ch°¢ng trình (program) tính toán lý thuy¿t sá và bißu thß k¿t quÁ 
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�ß hß trÿ các ph°¢ng pháp tính toán lý thuy¿t nh° làm khßp vßi hàm Langevin 

�ã trình bày á ph¿n tr°ßc cÿa lu¿n án, tác giÁ xây dÿng mßt ch°¢ng trình (program) 

�°ÿc vi¿t b¿ng ngôn ngÿ Matlab (mã l¿p trình �°ÿc trình bày t¿i phÿ lÿc IV). Ngoài 

ra, các ch°¢ng trình �°ÿc vi¿t b¿ng Matlab khác cing �°ÿc tác giÁ vi¿t �ß hß trÿ vißc 

bißu dißn và hißn thß mßt cách trÿc quan mßt sß k¿t quÁ thu �°ÿc trong lu¿n án này. 

(Phÿ lÿc VI-VII). 

2.3. Mô phßng máy tính 

2.3.1. Mô phßng Monte Carlo (MC)  

Monte Carlo (MC) là mßt lo¿i thu¿t toán tính toán rßng rãi dÿa trên vißc l¿y 

m¿u ng¿u nhiên l¿p l¿i �ß thu �°ÿc k¿t quÁ sß [85]. Khái nißm c¢ bÁn là sÿ dÿng tính 

ng¿u nhiên �ß giÁi quy¿t các v¿n �ß có thß xác �ßnh vß nguyên t¿c. Th°ßng �°ÿc sÿ 

dÿng trong các bài toán v¿t lý và toán hßc và hÿu ích nh¿t khi khó ho¿c không thß sÿ 

dÿng các cách ti¿p c¿n khác. Trong các bài toán v¿t lý, ph°¢ng pháp Monte Carlo r¿t 

hÿu ích �ß mô phßng các hß thßng có nhißu b¿c tÿ do ghép l¿i, ch¿ng h¿n nh° ch¿t 

lßng, v¿t lißu rßi lo¿n, ch¿t r¿n liên k¿t m¿nh và c¿u trúc t¿ bào. Ph°¢ng pháp Monte 

Carlo (MC) bao gßm: 

-Ph°¢ng pháp trÿc ti¿p �ß <b¿t ch°ßc= nhÿng tr°ßng hÿp ng¿u nhiên b¿ng cách phân 

tách chúng thành nhÿng quá trình cô l¿p. 

-Ph°¢ng pháp thßng kê �ß tính nhÿng tích phân sß �a chißu. 

Thông th°ßng MC có thß �°ÿc chia thành 3 b°ßc:  

+Bài toán v¿t lý thÿc t¿ �°ÿc chuyßn thành mßt mô hình xác su¿t (thßng kê) t°¢ng 

tÿ.  

+Mô hình xác su¿t �°ÿc giÁi b¿ng mßt ph°¢ng pháp l¿y m¿u thßng kê bao gßm mßt 

chußi nhÿng phép toán sß hßc và logic. 

+Nhÿng dÿ lißu thu �°ÿc �°ÿc phân tích b¿ng nhÿng ph°¢ng pháp thßng kê. 

Do sÿ rßng lßn cÿa nhÿng m¿u thßng kê, sÿ phát trißn cÿa ph°¢ng pháp MC 

ngày càng g¿n lißn vßi sÿ ti¿n bß cÿa kÿ thu¿t máy tính. �¿c tr°ng ng¿u nhiên cÿa 
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ph°¢ng pháp này yêu c¿u mßt chußi lßn cÿa nhÿng sß ng¿u nhiên không liên hÿp. Sÿ 

hÿp lß cÿa cách ti¿p c¿n này là do �ßnh lý gißi h¿n trung tâm trong lý thuy¿t xác su¿t. 

Phÿ thußc vào phân bß cÿa nhÿng sß ng¿u nhiên, có thß chia ph°¢ng pháp MC 

thành ph°¢ng pháp l¿y m¿u �¢n giÁn (simple sampling) và l¿y m¿u quan trßng 

(importance sampling). Trong �ó, ph°¢ng pháp �¿u tiên sÿ dÿng mßt phân bß sß ng¿u 

nhiên cân b¿ng và ph°¢ng pháp thā hai sÿ dÿng mßt phân bß phù hÿp vßi bài toán 

�°ÿc nghiên cāu. Ngoài ra, ph°¢ng pháp MC còn �°ÿc phân lo¿i tùy vào tr°ßng hÿp 

āng dÿng trong khoa hßc v¿t lißu: theo �¿c tr°ng m¿ng (cubic, hexagonal, voronoil, 

Bethe,&), theo mô hình spin (mô hình Ising, mô hình Heisenberg) ho¿c theo toán tÿ 

n�ng l°ÿng (n�ng l°ÿng trao �ßi, n�ng l°ÿng �àn hßi, th¿ hóa hßc&) 

¯u �ißm cÿa ph°¢ng pháp MC là có thß mô phßng mßt cách <tÿ nhiên= nh¿t 

các hß thÿc dÿa trên vißc sÿ dÿng các sß ng¿u nhiên (thÿc ra là các sß giÁ ng¿u nhiên 

�°ÿc sinh ra b¿ng cách sÿ dÿng hàm <rand= trong các ngôn ngÿ l¿p trình ho¿c chuyên 

sâu h¢n là sÿ dÿng các giÁi thu¿t thông dÿng nh° Von-Neumann, ph°¢ng pháp �ßng 

d° tuy¿n tính, <sß m¿m= 3 seed number&) và lý thuy¿t c¢ hßc thßng kê �ß tính xác 

su¿t ch¿p nh¿n (là xác su¿t tìm th¿y 1 tr¿ng thái vßi n�ng l°ÿng E) P=exp(-&E/kBT). 

Tuy nhiên, c¿n l°u ý r¿ng ph°¢ng pháp MC chß có thß áp dÿng cho các hß/�ßi t°ÿng 

t)nh (cân b¿ng nhißt �ßng), vßi nhÿng hß không cân b¿ng ho¿c thay �ßi theo thßi 

gian, ta phÁi sÿ dÿng ph°¢ng pháp MC �ßng (Kinetic Monte Carlo).  

�ßi t°ÿng nghiên cāu cÿa lu¿n án là v¿t lißu vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA tÁi 

các h¿t nano tÿ Fe3O4, sÿ hình thành và k¿t tÿ cÿa các h¿t nano Fe3O4 bên trong và 

trên bß m¿t vi c¿u cing nh° Ánh h°áng cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các 

h¿t Fe3O4 lên c¿u trúc trung mô (mesoscopic) cÿa vi c¿u v¿n ch°a �°ÿc khÁo sát. Vßi 

vißc khÁo sát c¿u trúc trung mô cÿa v¿t lißu vi c¿u, b¿ng cách sÿ dÿng các ph°¢ng 

pháp �o �¿c thÿc nghißm, ta có thß sÿ dÿng ph°¢ng pháp tán x¿ Neutron góc h¿p 

(Polarized Small Angle Neutron Scattering 3 PSANS), tuy nhiên ph°¢ng pháp này 

phāc t¿p và ch°a phß bi¿n á Vißt Nam và mßi chß �°ÿc thÿ nghißm s¢ bß g¿n �ây t¿i 

vißn H¿t nhân (�à L¿t) [86], �ßng thßi cing không khÁo sát �°ÿc Ánh h°áng cÿa 

t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t nano tÿ. N¿u suy ngh) mßt cách �¢n giÁn, 

ta có thß t¿o mßt m¿u h¿t nano tÿ Fe3O4 �°ÿc huyßn phù trong dung dßch polymer 

PGMA phÿ trên �¿ silic/thÿy tinh và s¿y khô sau �ó chÿp Ánh TEM, tuy nhiên ph°¢ng 
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pháp này chß cho ta bi¿t �°ÿc hình d¿ng và kích th°ßc v¿t lý cÿc bß cÿa h¿t nano tÿ 

Fe3O4 �ßng thßi b¿ng vißc s¿y khô m¿u ta �ã phá vÿ c¿u trúc trung mô cÿa v¿t lißu, 

do �ó k¿t quÁ không thß phÁn ánh �úng bÁn ch¿t cÿa hß thÿc. Ta th¿y r¿ng, vißc hình 

thành và phân bß các h¿t Fe3O4 là ng¿u nhiên, khi không có tác dÿng cÿa tÿ tr°ßng 

ngoài hß là mßt hß t)nh, do �ó ta có thß áp dÿng ph°¢ng pháp mô phßng MC cho hß 

vi c¿u tÿ tính PGMA. ¯u �ißm cÿa vißc sÿ dÿng ph°¢ng pháp mô phßng MC là �¢n 

giÁn, ít tßn kém, không tác �ßng lên m¿u (hÿy m¿u ho¿c phá vÿ c¿u trúc trung mô 

cÿa v¿t lißu) �ßng thßi có thß �°a vào liên hß toán hßc vßi t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng 

cÿc tÿ �ó có thß khÁo sát �°ÿc Ánh h°áng cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc. Ngoài 

ra, các k¿t quÁ thu �°ÿc tÿ �o �¿c thÿc nghißm cing �°ÿc sÿ dÿng trong mô phßng 

MC �ß t�ng sÿ chính xác �ßng thßi mô tÁ mßt cách tßt nh¿t có thß hß v¿t lißu thÿc. 

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 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]. Ái lÿc Van der Waals giÿa 2 h¿t nano tÿ i và j �°ÿc cho bái:  

                                            W
ij6 ( )

H i j

j i i j

A r r
U

d r rb

=
+3                        (2.11) 

Trong �ó dij là khoÁng cách giÿa 2 h¿t, ri và rj l¿n l°ÿt là bán kính cÿa 2 h¿t i 

và j. AH là h¿ng sß Hamaker. à �ây, h¿ng sß Hamaker cho h¿t nano tÿ Fe3O4 là 10-21 

(J) [91]. Nguyên lý lo¿i trÿ Pauli �°ÿc mô hình hóa b¿ng cách áp giá trß dij= 2x10-10 

m �ß �Ám bÁo 2 h¿t không bß chßng lên nhau.  

 T°¢ng tác t)nh �ißn giÿa 2 h¿t �°ÿc cho bái:  

                                            ij

( )
di j

e
j i i j

r r
U Ze

r r
»2

b

=
+3                (2.12) 
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Trong �ó ¥ là chißu dài Debye nghßch �Áo : 
2

0

2 c a

r B

I N e
k T

»
· ·

=  vßi Ic là nßng �ß iôn 

(mol/m3). Hß sß t°¢ng tác t)nh �ißn Z: 
22

0
2

4 ( ) tanh
4

r B

B

k T eZ
e k T

Ã· · · Ëû þ
= ü ÿ

ý Ā
vßi « là �ißn 

th¿ bß m¿t cÿa h¿t nano tÿ. · là h¿ng sß �ißn môi. 

Bên c¿nh �ó, t°¢ng tác b¿t �¿ng h°ßng (Anisotropic) l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc 

giÿa các h¿t nano tÿ cing �°ÿc xét �¿n:  

                            
2

0
3

¹

Æ Æ ÆÆ Æ Æ3 ( . )( . ) - ( . )
-

4 | |
j j ij i ij j j ir i

dip
j i ij

V S r S r V S rM VU
r

µ µ
Ã

= 3 ò              (2.13) 

Vßi µ0 là �ß tÿ th¿m chân không, µr là �ß tÿ th¿m t°¢ng �ßi cÿa v¿t lißu, M là 

�ß tÿ hóa cÿa v¿t lißu khßi, j/i
ÆS là vect¢ �¢n vß mô-men tÿ cÿa h¿t j/i, ijÆr là vect¢ 

pointing tÿ h¿t i �¿n h¿t j. 

Các �¿i l°ÿng và giá trß cÿ thß cÿa các tham sß á trên �°ÿc trình bày chi ti¿t 

t¿i bÁng (2.2). 

 Sÿ dÿng thu¿t toán Metropolis, �ßnh h°ßng và vß trí không gian cÿa các lõi 

cing nh° thß tích v¿t chāa (container) �°ÿc l¿y m¿u. Trong mßi b°ßc Monte Carlo, 

�ßnh h°ßng cÿa lõi tÿ và thß tích v¿t chāa bß xáo trßn ng¿u nhiên b¿ng cách tính toán 

sÿ chênh lßch n�ng l°ÿng giÿa hai tr¿ng thái. Các b°ßc nhißu lo¿n bß tÿ chßi n¿u các 

lõi chßng chéo lên nhau ho¿c n¿u mßt lõi n¿m ngoài v¿t chāa, n¿u không xác su¿t 

ch¿p nh¿n �°ÿc cho bái: 

         
2

( -- min 1,exp - exp -
new old newnew old
con con con

acc old
B B con

P V V rU UP
k T k T r

þ āû þû þ û þ
ÿ Ă= × ü ÿü ÿ ü ÿ
ÿ Ăý Ā ý Āý ĀĀ ă

            (2.14) 

Vßi new old�E=U -U là sÿ chênh lßch n�ng l°ÿng tr°ßc và sau khi xáo trßn. 
new old
con conV -V  là sÿ khác bißt trong thß tích v¿t chāa tr°ßc và sau khi xáo trßn và rcon là 

bán kính v¿t chāa, th¿ t°¢ng tác �¿ng h°ßng Uiso=Uw+Ue. S¢ �ß giÁi thu¿t mô phßng 

�°ÿc mô tÁ tóm l°ÿc á hình 2.9. Mô phßng áp su¿t th¿m th¿u b¿ng cách quét P = 2.5 

2 25000 N/m2, trong quá trình �ó giÁi thu¿t Metropolis �°ÿc sÿ dÿng: trißn khai mßt 
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giá trß ng¿u nhiên w trong khoÁng [0, 1]. N¿u P > w thì giá trß mßi �°ÿc ch¿p nh¿n, 

n¿u P < w thì giá trß ci �°ÿc giÿ nguyên. 

 

 

 

 

 

 

 

 

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. 

BÁng 2.2. Các �¿i l°ÿng và giá trß cÿ thß cÿa các tham sß trong mô phßng MC. 

Ký hißu Mô tÁ Giá trß �¿i l°ÿng (SI) 

· H¿ng sß �ißn môi 3.42 Không thā nguyên 

µ0 Tÿ th¿m chân không 4Ã × 1027 H/m 

µr 
Tÿ th¿m t°¢ng �ßi cÿa v¿t 

lißu 
1.13 Không thā nguyên 

µ= µ0.µr �ß tÿ th¿m cÿa v¿t lißu 1.42 × 1026 H/m 

M �ß tÿ hóa 500 kA/m  [92] 

dij KhoÁng cách giÿa 2 h¿t 2.10-10 m 

AH H¿ng sß Hamaker 10-21 J 

kB H¿ng sß Bolztmann 1.38 × 10-24 J/K 

T Nhißt �ß Kelvin 300 K 

Ch¿p nh¿n 

 Tÿ chßi 

Xáo trßn vß 
trí cÿa h¿t 

Còn bên trong 
v¿t chāa? 

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 chāa? 

Xáo trßn thß 
tích v¿t chāa 

Có 

Không  

GiÁi thu¿t 
Metropolis 

L°u dÿ lißu 
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V Thß tích h¿t 2.78 × 10226 m3 

ri Bán kính h¿t Fe3O4 1.88 × 1029 m 

« �ißn th¿ bß m¿t cÿa Fe3O4 -30 (mV) t¿i pH=5-9 [93] 

Ic Nßng �ß iôn Ic = exp(2pH) mol/m3 

 

2.3.2. Mô phßng mô hình spin nguyên tÿ 

Mô phßng mô hình spin nguyên tÿ coi nguyên tÿ nh° sá hÿu mßt mô-men 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 phāc 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, mô-men xo¿n cÿa spin tÿ [95]. Khuy¿t �ißm cÿa mô phßng nguyên tÿ là khi áp 

dÿng tính toán cho v¿t lißu, sß l°ÿng nguyên tÿ lßn d¿n �¿n khßi l°ÿng tính toán �ß 

sß do �ó yêu c¿u c¿u hình phân cāng t°¢ng �ßi cao và thßi gian tính toán t°¢ng �ßi 

lßn.  

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.10. Các m¿t xích trong mô phßng �a quy mô (multiscale). 

Mô phßng vi tÿ 

Mô phßng nguyên tÿ 

Ab initio 
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Ngoài nhÿng °u �ißm kß trên, khi mô phßng tính toán cho v¿t lißu tÿ, mô 

phßng spin nguyên tÿ có thß t¿o ra các tham sß �¿u vào cho các mô phßng vi tÿ, do 

�ó trá thành mßt m¿t xích liên k¿t (hình 2.10) trong kÿ thu¿t mô phßng �a quy mô 

(multiscale) [96] và có thß k¿t hÿp vßi kÿ thu¿t hßc máy (machine learning) �ang trá 

thành xu h°ßng nghiên cāu mßi trong khoa hßc v¿t lißu [97]. 

�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 mã ngußn má s¿n có. 

Trong sß �ó, VAMPIRE là mßt gói ph¿n mßm mô phßng nguyên tÿ mã ngußn má 

�°ÿc phát trißn bái �¿i hßc York (V°¢ng qußc Anh). Các mã (code) �°ÿc xây dÿng 

b¿ng ngôn ngÿ C++ vßi các giÁi thu¿t song song (Parallel algorithms) và khÁ n�ng sÿ 

dÿng th° vißn MPI (Message Passing Interface) cho các tính toán trên Card màn hình 

(Graphical Processing Unit - GPU) cho phép rút ng¿n thßi gian tính toán và sß l°ÿng 

nguyên tÿ lên �¿n hàng tÿ nguyên tÿ. Tuy nhiên các chāc n�ng v¿n ch°a hoàn thißn 

và còn trong quá trình phát trißn [98]. Ngoài ra, �ß có thß xây dÿng tßp dÿ lißu �¿u 

vào (input file) cho VAMPIRE �òi hßi phÁi sÿ dÿng mßt sß các mô phßng tÿ các 

nguyên lý ban �¿u (ab initio) nh° DFT �ß tính toán các thông sß c¿n thi¿t.  

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 lý v¿t lý 

c¢ bÁn 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, chi ti¿t �°ÿc trình 

bày á bên d°ßi. Ngoài ra, VAMPIRE cing cung c¿p gói mô phßng MC vßi giÁi thu¿t 

Metropolis cho phép mô phßng v¿t lißu tÿ t¿i cân b¿ng nhißt �ßng. 

2.3.2.1. Spin Hamiltonian 

N�ng l°ÿng cÿa hß các mô-men tÿ t°¢ng tác �°ÿc dißn tÁ bái spin 

Hamiltonian, á �ây các t°¢ng tác phi tÿ nh° t°¢ng tác Coulomb bß bß qua. Spin 

Hamiltonian tßng quát � có d¿ng:  

                                       � = �ex + �ani + �app + �dip (2.15) 

 Trong �ó �ex là n�ng l°ÿng trao �ßi Heisenberg 3 sß h¿ng thßng trß trong spin 

Hamiltonian, phát sinh do sÿ �ßi xāng cÿa hàm sóng �ißn tÿ và nguyên lý lo¿i trÿ 
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Pauli, nó chi phßi sÿ �ßnh h°ßng cÿa các spin �ißn tÿ trong các obitan �ißn tÿ chßng 

ch¿p.  

                                                �ex ij .i j
i j

J S S
b

= 23                           (2.16) 

Vßi Jij là t°¢ng tác trao �ßi giÿa nguyên tÿ i và j, Si là vect¢ �¢n vß bißu thß 

ph°¢ng mô-men tÿ spin cÿc bß và Sj là ph°¢ng mô-men spin cÿa các nguyên tÿ k¿ 

c¿n. 

�ani là n�ng l°ÿng dß h°ßng, d¿ng �¢n giÁn nh¿t là dß h°ßng �¢n trÿc �°ÿc 

cho bái:  

                                           �ani 2
2 ( . )i

i
k S e= 2 3                    (2.17) 

Vßi k2 là n�ng l°ÿng dß h°ßng �¢n trÿc trên mßt nguyên tÿ. 

�app là n�ng l°ÿng tÿ tr°ßng ngoài (n�ng l°ÿng Zeeman), �°ÿc cho bái                                        

                             �app .s i app
i

S Hµ= 23         (2.18) 

Trong �ó µs là mô-men tÿ nguyên tÿ, Happ là tÿ tr°ßng ngoài áp vào. 

�dip là n�ng l°ÿng t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc, �°ÿc cho bái 

                           �dip 0
3 3

3[ . ( . )( . )]
4

s
i i i ij j ij

ij ij

S S S r S r
r r

µ µ
Ã

= 2             (2.36) 

à �ây rij là khoÁng cách giÿa spin i và spin j, µ0 là �ß tÿ th¿m chân không. 

2.3.2.2. Ph±¡ng trình Landau-Lifshizt-Gilbert 

Spin Hamiltonian �ß c¿p á trên chß mô tÁ n�ng l°ÿng cÿa hß mà không bao 

hàm các hành vi �ßng hßc cÿa spin tÿ. VAMPIRE thoát khßi gißi h¿n cÿa mô hình 

Ising (mô hình nßi ti¿ng nh¿m mô phßng v¿t lißu tÿ tr°ßc �ây, �¿n nay v¿n còn �°ÿc 

sÿ dÿng) b¿ng vißc sÿ dÿng ph°¢ng trình Landau-Lifshizt-Gilbert (LLG) nh¿m mô 

tÁ hành vi �ßng hßc cÿa spin nguyên tÿ - chuyßn �ßng hßi chuyßn trong tr°ßng ngoài. 

Ph°¢ng trình LLG phát sinh tÿ hai hißu āng v¿t lý: chuyßn �ßng tu¿ sai cÿa spin tÿ 
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xung quanh trÿc cÿa tr°ßng hißu dÿng không �ßi (Heff 3bao gßm tr°ßng ngoài và 

tr°ßng khÿ tÿ) và sÿ phÿc hßi (relaxation) do sÿ chuyßn �ßng l°ÿng góc (mô-men 

�ßng l°ÿng) giÿa spin tÿ và ngußn nhißt 3 �ißu này làm cho spin tÿ �ßnh h°ßng dßc 

theo ph°¢ng tÿ tr°ßng ngoài (Hình 2.11). Ph°¢ng trình LLG �°ÿc bißu dißn nh° sau: 

                                  2 ( )
(1 )

i
i eff i i eff

S S H S S H
t

³ ³
³

" 2 þ ā= × + × ×Ā ă" +
             (2.19) 

Vßi Si là vect¢ �¢n vß cÿa mô-men spin tÿ, _ là tß sß tÿ c¢, ³ là h¿ng sß t¿t d¿n Gilbert 

3 thông sß �¿c tr°ng cÿa v¿t lißu tÿ, phÿ thußc vào nhißt �ß và t¿n sß (chi ti¿t vß h¿ng 

sß t¿t d¿n Gilbert �°ÿc báo cáo bái 2 tác giÁ M. Hickey và J. Moodena [100]). Giá trß 

tßi h¿n là ³=1, thông th°ßng vßi các v¿t lißu tÿ thì ³ < 1. 

 

 

 

  

 

Hình 2.11. Mô hình mô tÁ ph°¢ng trình LLG 3 chuyßn �ßng 

cÿa spin nguyên tÿ trong tr°ßng ngoài. 

 2.3.2.3. Tßp �¿u vào  

 Tßp �¿u vào bao gßm 2 tßp text c¢ bÁn gßm material và unitcell (phÿ lÿc VIII) 

chāa thông tin �¿u vào vß v¿t lißu Fe3O4 c¿n mô phßng nh°: n�ng l°ÿng trao �ßi, 

h¿ng sß t¿t d¿n Gilbert, mô-men tÿ nguyên tÿ, h¿ng sß dß h°ßng/m¿t �ß n�ng l°ÿng 

dß h°ßng, kích th°ßc ô c¢ sá, tßa �ß không gian cÿa các nguyên tÿ trong ô c¢ sá& 

và mßt tßp �ißu khißn input (phÿ lÿc VIII). Nh° �ã nói tr°ßc �ó, mßt sß thông sß c¿n 

phÁi sÿ dÿng mô phßng DFT �ß tính toán tr°ßc nh° t°¢ng tác trao �ßi giÿa các nguyên 

tÿ trong ô c¢ sá (sÿ dÿng Quantum Espresso - �ây chß là mßt b°ßc nhß c¢ bÁn nên s¿ 

không �°ÿc trình bày chi ti¿t trong lu¿n án), sau �ó cung c¿p cho tßp �¿u vào. Bên 

c¿nh �ó, các thông sß quan trßng khác �°ÿc cung c¿p tÿ k¿t quÁ thÿc nghißm và tính 

toán lý thuy¿t sß nh° m¿t �ß n�ng l°ÿng dß h°ßng, phân bß kích th°ßc h¿t...  

 2.3.2.4. Các �¿i l±ÿng tÿ tính 

Chuyßn �ßng t¿t d¿n  

Chuyßn �ßng tu¿ sai  
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�ß thßng nh¿t trong quá trình tính toán và mô phßng, các �¿i l°ÿng tÿ tính nói 

chung s¿ �°ÿc quy �ßi vß hß SI (bÁng 2.3). Ngo¿i trÿ �ßi vßi VAMPIRE, do m¿c 

�ßnh cÿa package này nên các �¿i l°ÿng tÿ tính phÁi �°ÿc quy �ßi theo m¿c �ßnh, �¿i 

l°ÿng cÿa các k¿t quÁ thu �°ÿc tÿ mô phßng nguyên tÿ sÿ dÿng VAMPIRE package 

và mßt sß các h¿ng sß �°ÿc cho á bÁng 2.4. 

BÁng 2.3. Các �¿i l°ÿng tÿ tính quy �ßi vß hß SI 

�¿i l°ÿng Ký hißu Hß Gaussian Hß sß Hß SI 

Tÿ tr°ßng H Oe 103/4Ã A/m 

�ß tÿ hóa M emu/g 103 A/m 

Tÿ th¿m µ Không thā nguyên 4Ã.10-7 H/m 

�ß nh¿y tÿ Ç emu/g 4Ã Không thā nguyên 

 

BÁng 2.4. �¿i l°ÿng và �¢n vß �o trong VAMPIRE package 

�¿i l°ÿng Ký tÿ �¢n vß 

mô-men tÿ nguyên tÿ µs J/T 

Kích th°ßc ô �¢n vß a Å 

N�ng l°ÿng trao �ßi Jij J/liên k¿t 

N�ng l°ÿng dß h°ßng Ku J/nguyên tÿ 

Tÿ tr°ßng H T 

Nhißt �ß T K 

Thßi gian t s 

Magneton Bohr µB 9.274 x 10-24 (J/T) 

Tß sß tÿ c¢ ´ 1.76 x 1011 (T-1.s-1) 

H¿ng sß Boltzmann kB 1.3807 x 10-23 (J/K) 
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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 thāc Secure Shell (ssh) b¿ng Terminal trên 

hß �ißu hành Linux (hình 2.14) 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 2-4 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. Hình 2.12 trình bày hß thßng quÁn trß công 

vißc tính toán cÿa hß HPC 3 VAST sÿ dÿng gói ph¿n mßm PBSpro (a) và các tßp tin 

kßch bÁn (scripts) �ß �ißu khißn vißc thÿc hißn các mô phßng máy tính trên hß (b, c).  

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.12. Hß HPC 3 VAST 

(a) Workload manager & Jobs scheduler cÿa hß HPC 3 VAST  

(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  

Thßi gian g¿n �ây, do nhu c¿u thÿc hißn các nghiên cāu 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 

b) 

c) 

a) 
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theo h°ßng hißn �¿i hóa, chia s¿ tài nguyên rßng kh¿p và �áp āng �°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 cāu 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 

(�°ÿc trang bß công nghß RAID (Redundant Arrays of Independent Disks) thông qua 

card RAID controller và ß �)a cāng chu¿n giao ti¿p tßc �ß cao SAS (Serial Attached 

SCSI) nh¿m t�ng tßc �ß �ßc/ghi và an toàn dÿ lißu) và dÿa trên ki¿n trúc �ißn toán 

l°ßi (Grid computing) [101,102].  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

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. 

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 

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) 

phāc 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 thāc 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 thāc 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.  

G¿n �ây, do nhu c¿u tính toán t�ng cing nh° má rßng ra cho các nghiên cāu 

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 cāu (phÿ lÿc X). C¿u trúc t°¢ng tÿ 

nh° hß HCMIP á trên nh°ng có nâng c¿p thêm nhißu chāc n�ng mßi �ß hß trÿ cho 

các tính toán l°ÿng tÿ. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2.14. Hß �ißn toán Comphys. 
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CH¯¡NG 3. K¾T QUÀ VÀ THÀO LUÀN 

 

3.1. K¿t quÁ thÿc nghiám và tính toán sá 

3.1.1. Nhißu x¿ tia X (XRD) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

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 3.1 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 chāng 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 

d) 

e) 
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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 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]. T¿t cÁ 

nhÿng nh¿n �ßnh này s¿ �°ÿc chāng minh và thÁo lu¿n cÿ thß á nhÿng k¿t quÁ bên 

d°ßi. 

à �ây, có thß 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: 

                                                     RD
.

.cosX
Kd ¼

´ »
=     (3.1) 

à �ó K j 0.9 là h¿ng sß Scherrer, ³ là �ß bán rßng cÿa �ßnh nhißu x¿, » là b°ßc sóng 

cÿa tia phóng x¿, và » là góc t¿i �ßnh nhißu x¿ có c°ßng �ß m¿nh nh¿t. K¿t quÁ thu 

�°ÿc kích th°ßc tinh thß trung bình cÿa h¿t nano tÿ Fe3O4 tr¿n là 3 4Fe Od = 15.8 (nm).  

 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» = 170 xu¿t hißn 

�ßnh nhißu x¿ duy nh¿t �¿c tr°ng cÿa v¿t lißu polymer PGMA [106], �ißu này chāng 

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 tác giÁ s¿ sÿ dÿng mßt ph°¢ng pháp 
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khác dÿa trên lý thuy¿t tÿ tính �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]. 

 

3.1.2. Phß hßng ngo¿i chuyßn Fourier (FTIR) 

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 āng có liên 

quan �¿n vòng oxirane (-CH2-O-CH2-) �ßi xāng và vòng oxirane (-CH2-O-CH-) b¿t 

�ßi xāng (các epoxide) (hình 3.4a). Ngoài ra, xu¿t hißn dao �ßng kéo c�ng (stretch) 

cÿa nhóm chāc cacbonyl (C=O) trong PGMA xu¿t hißn á sß sóng 1730 cm-1. 

Tuy nhiên, phß FTIR cÿa Fe3O4/PGMA trong 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 āng vßi vòng oxirane b¿t 

�ßi xāng (-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 āng vßi dao �ßng kéo c�ng (stretch) và ußn cong 

(bend) cÿa N-H và kéo c�ng (stretch) cÿa N-H2, chāng tß sÿ hißn dißn cÿa các nhóm 

a) 

b) 
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chāc -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 āng vßi sÿ dao �ßng cÿa 

liên k¿t Fe-O (quan sát phß FTIR cÿa Fe3O4 tinh khi¿t á hình 3.3c [107], chāng 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 āng vßi dao �ßng cÿa nhóm chāc (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 tÿ 

�ó 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]. 

 

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

(a) PGMA; (b) Fe3O4/PGMA; (c) Fe3O4 [107]. 

Mÿc �ích cÿa vißc <amine hóa= bß m¿t cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA nh¿m mÿc 

�ích t�ng khÁ n�ng h¿p phÿ iôn kim lo¿i (Chì - Pb2+) �°ÿc thÿc hißn bên d°ßi dÿa 

vào ái lÿc t)nh �ißn giÿa các nhóm amine 3NH2 vßi các iôn Pb2+, �ißu này cing �ã 

-NH; -NH2 -NH  

Fe-O 

C-O 

Fe-O 

O-H 

Oxirane 
�ßi xāng 

Oxirane b¿t 
�ßi xāng 
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�°ÿc báo cáo [51,52,109]. Ngoài ra, vißc tßn t¿i các nhóm chāc 3NH2 trên bß m¿t 

cho phép vi c¿u Fe3O4/PGMA có khÁ n�ng liên k¿t vßi các ph¿n tÿ sinh hßc nh° 

DNA, protein& dÿa trên vißc hình thành liên k¿t peptip [110] (hình 3.5). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.4. Mô hình c¿u trúc phân tÿ cÿa PGMA và vi c¿u Fe3O4/PGMA 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

3.1.3. Ành hißn vi �ißn tÿ quét (SEM) 

Oxirane �ßi xāng 

Oxirane b¿t �ßi xāng 

Oxy 

Carbon 

Hydro 

Nit¢ 

Fe3O4 

a) 

b) 

 

Hình 3.5. Liên k¿t Peptip 

Liên k¿t Peptip 



74 
 

 
 

 

Hình 3.6. Ành SEM cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i 2 thang �o: (a) 10 ¼m và (b) 2 ¼m. 

(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) 

Hình 3.6 là Ánh SEM cÿa v¿t lißu Fe3O4/PGMA tßng hÿp �°ÿc t¿i 2 thang �o 

khác nhau: (a) 10 ¼m và (b) 2 ¼m. 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 �°ÿc �ß c¿p á ph¿n tr°ßc cÿa lu¿n án (ph°¢ng trình 

2.9): 

( )2
0

2

ln /1( ) exp
22
D D

f D
D ÃÃÃ

þ ā2
= ÿ Ă

Ā ă       

a) b) 

c) d) 



75 
 

 
 

Vßi D0 là �°ßng kính h¿t có t¿n sß xu¿t hißn nhißu nh¿t và Ã là �ß sâu phân 

bß. �°ßng kính trung bình <D>SEM = D0.exp(Ã2/2) và �ß lßch chu¿n t°¢ng āng là 

ÃSEM= <D>SEM·[exp(Ã2) 3 1]1/2. 

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 āng là ÃSEM = 0.09 ¼m. K¿t 

quÁ này nhß h¢n so vßi báo cáo cÿa các nhóm tác giÁ khác [62,63,65,67,68]. 

�ß thß hißn rõ h¢n cing nh° quan sát mßt cách trÿc quan, 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). 

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 āng s¿ 

�°ÿc trình bày á bên d°ßi. 

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 cāu 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 
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hißn nhiên r¿ng ph°¢ng thāc 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 thāc 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 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.  

 

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. 

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 �āt). 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 āng 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 

a) c) 

b) 
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a) b) 

resonance 3 FMR) có thß �°ÿc sÿ dÿng [113,114], tuy nhiên kÿ thu¿t này phāc 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 

K¿t quÁ �°ßng cong tÿ hóa M(H) cÿa m¿u thu �°ÿc (hình 3.8) cho th¿y vi c¿u 

Fe3O4/PGMA có hành vi siêu thu¿n tÿ. �ß tÿ hóa bão hòa (Ms), �ß tÿ d° (Mr) và lÿc 

kháng tÿ/tr°ßng c°ÿng bāc (Hc) thu �°ÿc tÿ �°ßng cong tÿ hóa �°ÿc lißt kê á bÁng 

2.5. �¿u tiên, ta tham chi¿u vßi báo cáo có �ß c¿p �¿n tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u nh° 

nhóm tác giÁ Evrim Banu Alt1ntas và cßng sÿ [61], tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u 

Fe3O4/PGMA tßng hÿp �°ÿc trong lu¿n án này tßt h¢n (cÿ thß là Ms= 5.61 emu/g lßn 

h¢n so vßi 3.3 emu/g). 

 

 

 

 

 

 

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. 

Hình 3.8b trình bày �°ßng cong tÿ hóa cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 tr¿n và vi 

c¿u Fe3O4/PGMA tßng hÿp �°ÿc, ta nh¿n th¿y có sÿ giÁm m¿nh �ß tÿ hóa bão hòa 

cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA khi so vßi các h¿t nano Fe3O4 tr¿n. Bên c¿nh �ó, thÿc hißn 

tham chi¿u vßi các h¿t nano Fe3O4  tr¿n và v¿t lißu Fe3O4 d¿ng khßi (�ß tÿ hóa bão 
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hòa Ms ~ 90-100 emu/g) �°ÿc thÁo lu¿n bái tác giÁ K. Nishioa và cßng sÿ [115], tác 

giÁ B.D. Cullity và cßng sÿ [116], sÿ giÁm m¿nh �ß tÿ hóa bão hòa cÿa vi c¿u 

Fe3O4/PGMA cing �°ÿc ghi nh¿n.  

Theo tác giÁ Qing Li và cßng sÿ [117] �ã chß ra r¿ng không chß �ß tÿ hóa bão 

hòa (Ms) mà cÁ �ß tÿ d° (Mr) và lÿc kháng tÿ (Hc) cÿa hß h¿t nano tÿ Fe3O4 �ßu bß 

Ánh h°áng m¿nh bái kích th°ßc h¿t và c¿u trúc �ô-men. à �ây PGMA là v¿t lißu phi 

tÿ tính, do �ó tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA s¿ �°ÿc quy¿t �ßnh bái tính ch¿t 

tÿ cÿa h¿t nano tÿ Fe3O4. Tÿ các dÿ kißn thÿc nghißm và tham chi¿u vßi các công bß 

cÿa các hßc giÁ khác, ta có thß k¿t lu¿n r¿ng sÿ giÁm các thông sß tÿ tính cÿa v¿t lißu 

vi c¿u t°¢ng āng vßi sÿ giÁm kích th°ßc h¿t cÿa h¿t nano tÿ Fe3O4, b¿t kß c¿u trúc 

và hình d¿ng cÿa h¿t nano tÿ. Theo k¿t quÁ thu �°ÿc tÿ giÁn �ß nhißu x¿ tia X �ã 

�°ÿc trình bày á trên, kích th°ßc tinh thß cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 trong vi c¿u 

Fe3O4/PGMA là nhß, �ißu này �ã d¿n �¿n sÿ giÁm �ß lßn cÿa các thông sß tÿ tính 

cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA. Bên c¿nh �ó, 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). �ißu 

này d¿n �¿n làm giÁm t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc (dipole-dipole) giÿa các h¿t 

nano tÿ, chúng góp ph¿n làm giÁm �ß tÿ hóa bão hòa cÿa các h¿t nano Fe3O4. 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].  

Nh¿m xác �ßnh nhißt �ß khóa (blocking temperature 3 TB) và thông qua �ó xác 

�ßnh �°ÿc h¿ng sß dß h°ßng tÿ hißu dÿng Keff cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA, phép 

�o �°ßng cong tÿ hóa Zero-field-cooled (ZFC) và Field-cooled (FC) �°ÿc thÿc hißn. 

�ß thu �°ÿc �°ßng cong ZFC, �¿u tiên m¿u �°ÿc làm l¿nh tÿ nhißt �ß phòng (300 

K) xußng 2 K (không có m¿t tÿ tr°ßng ngoài). Sau �ó, mßt tÿ tr°ßng y¿u (�ß lßn ~ 

50 Oe) �°ÿc áp vào, mô-men tÿ s¿ �°ÿc ghi l¿i theo sÿ t�ng cÿa nhißt �ß, ta thu �°ÿc 

�°ßng cong tÿ hóa ZFC. D°ßi cùng �ß lßn cÿa tÿ tr°ßng ngoài áp vào là 50 Oe nh°ng 

có mßt chút khác bißt, �°ßng cong tÿ hóa FC �°ÿc �o trong quá trình làm l¿nh m¿u 

tÿ nhißt �ß phòng (300 K) và mô-men tÿ �°ÿc ghi l¿i theo sÿ t�ng cÿa nhißt �ß. 
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Hình 3.9 bißu thß �°ßng cong tÿ hóa ZFC/FC cÿa m¿u �°ÿc �o t¿i tÿ tr°ßng 

H = 50 (Oe). Nhißt �ß khóa (TB) thu �°ÿc trÿc ti¿p tÿ �°ßng cong tÿ hóa ZFC (TB là 

�ßnh cÿa �°ßng cong ZFC), tÿ �ó thu �°ÿc TB= 10 K.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.9. �°ßng cong tÿ hóa ZFC/FC cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA. 

�ß giÁi thích cho vißc TB thu �°ÿc t¿i nhißt �ß r¿t th¿p so vßi k¿t quÁ �°ÿc 

báo cáo bái các nhóm tác giÁ khác  (khoÁng 70-100 K cho h¿t Fe3O4 tr¿n) [119,120] 

và 209 K cho Fe3O4 phÿ SiO2 [119] và 50 K cho Fe3O4 phÿ SiO2 [121] (á �ây tác giÁ 

ch°a ghi nh¿n �°ÿc các nghiên cāu vß TB cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA nên �°a 

ra 2 công trình khác nhau nghiên cāu vß nhißt �ß khóa TB cÿa v¿t lißu Fe3O4 phÿ SiO2 

�ß tham chi¿u), nguyên nhân chính là do hành vi �ßng hßc khóa/ má khóa (blocking/ 

unblocking) cÿa các h¿t nano tÿ có c¿u trúc �¢n �ô-men phÿ thußc kích th°ßc cÿa 

chúng. Các h¿t có kích th°ßc càng nhß càng dß má khóa á nhißt �ß th¿p, hay dißn 

giÁi theo mßt cách khác là các h¿t có kích th°ßc càng nhß thì càng c¿n ít n�ng l°ÿng 

nhißt tác �ßng �ß v°ÿt qua rào th¿ dß h°ßng ho¿c phÿc hßi nhißt (thermal relaxation). 

Trong lu¿n án này, kích th°ßc các h¿t Fe3O4 hình thành trong ma tr¿n PGMA nhß 

h¢n khá nhißu so vßi các hßc giÁ khác �°ÿc tham chi¿u á trên, do �ó chúng có thß 

má khóa t¿i nhißt �ß r¿t th¿p (cÿ thß á �ây là 10 K). Chúng ta thu �°ÿc K(T) tÿ mßi 

liên hß vßi TB nh° bên d°ßi [122]: 
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=                             (3.2) 

à �ó Keff(T) là h¿ng sß dß h°ßng tÿ t¿i nhißt �ß khóa (TB), kB là h¿ng sß 

Boltzmann và V là thß tích trung bình cÿa h¿t nano tÿ Fe3O4. Tÿ �ó ta có thß tính 

�°ÿc Keff = 1.9 × 104 J/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). 

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 

 

3.1.6. Tính toán lý thuy¿t sß 

 3.1.6.1. �ßnh lu¿t ti¿p c¿n bão hòa 

 Nh° �ã �ß c¿p á ph¿n tr°ßc cÿa lu¿n án, �ßnh lu¿t ti¿p c¿n bão hòa (LAS) cing 

�°ÿc sÿ dÿng �ß °ßc l°ÿng h¿ng sß dß h°ßng tÿ hißu dÿng (Keff) cÿa v¿t lißu vi c¿u 

tßng hÿp �°ÿc. 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 
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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. 

 

Hình 3.10. Mßi liên hß giÿa M/Ms31/H2 cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i tÿ tr°ßng lßn. 

�°ßng nét �¿m thß hißn <fitting= tuy¿n tính vßi dÿ lißu thÿc nghißm. 

 

 3.1.6.2. Làm khßp vßi hàm Langevin 

 Khi �°ÿc hình thành bên trong các vi c¿u Fe3O4/PGMA, các h¿t nano tÿ 

Fe3O4 �°ÿc cß �ßnh bái ma tr¿n polymer PGMA. �ß �¢n giÁn vß m¿t mô hình tính 

toán, ta giÁ sÿ hß h¿t MNPs Fe3O4 trá thành mßt hß h¿t nano tÿ tính không t°¢ng 

tác. Theo tác giÁ Chantrell và cßng sÿ, �°ßng cong tÿ hóa cÿa mßt hß h¿t siêu thu¿n 

tÿ không t°¢ng tác vßi mßt phân bß kích th°ßc h¿t nh¿t �ßnh (giÁ sÿ t¿t cÁ các h¿t 

�ßu có hình c¿u và d¿ng phân bß kích th°ßc là phân bß logarit-chu¿n (ph°¢ng trình 

2.9) á nhißt �ß phòng có thß �°ÿc sÿ dÿng �ß trích xu¿t hàm phân bß kích th°ßc 

h¿t. Sÿ dÿng dÿ lißu �°ßng cong tÿ hóa �o �°ÿc b¿ng thÿc nghißm nh° �ã thÁo lu¿n 

á trên, <fitting= vßi hàm Langevin cho cÁ dÿ lißu t¿i tr°ßng th¿p (�ß nh¿y ban �¿u) 
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và dÿ lißu t¿i tr°ßng cao (ti¿p c¿n bão hòa) �ß xác �ßnh hàm phân bß kích th°ßc h¿t 

(hình 3.11). 

 

Hình 3.11. �°ßng cong tÿ hóa cÿa Fe3O4/PGMA t¿i nhißt �ß phòng.  

�°ßng nét �¿m bißu thß <fitting= �°ßng cong M(H) vßi hàm Langevin.  

Tÿ ph°¢ng pháp cÿa tác giÁ Chantrell và cßng sÿ [84], sau các bi¿n �ßi vi phân 

chúng ta thu �°ÿc kích th°ßc h¿t trung bình cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 (các lõi tÿ cÿa 

vi c¿u Fe3O4/PGMA) (D) và �ß lßch chu¿n t°¢ng āng (ÃD) nh° sau: 
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à �ó D là kích th°ßc h¿t trung bình cÿa các MNPs Fe3O4 bên trong vi c¿u tÿ 

tính Fe3O4/PGMA, Çi là �ß nh¿y ban �¿u, Ms là �ß tÿ hóa bão hòa cÿa h¿t, Msb là �ß 
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tÿ hóa bão hòa cÿa v¿t lißu khßi, T là nhißt �ß Kelvin (300 K), H0 là mßt giá trß tr°ßng 

nh¿t �ßnh t¿i vùng tr°ßng cao t°¢ng āng vßi �ß tÿ hóa rút gßn b¿ng 0, kB là h¿ng sß 

Boltzmann (1.38 × 10223 J.K-1). 

 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 āng các lõi tÿ (các h¿t 

nano tÿ Fe3O4) cÿa v¿t lißu (hình 3.12). 

 

Hình 3.12. Ch°¢ng trình nh¿m <fitting= �°ßng cong M(H) vßi hàm Langevin  

�°ÿc xây dÿng b¿ng ngôn ngÿ Matlab. 

 

Tÿ �ó, chúng ta thu �°ÿc D = 3.76 nm, ÃD = 0.77 nm và hàm phân bß kích 

th°ßc h¿t t°¢ng āng 3 hàm phân bß logarit-chu¿n (hình nhß 3.11). �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 khác �°ÿc tác giÁ vi¿t b¿ng ngôn ngÿ Matlab (phÿ lÿc VI) �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). Mßi khi ch¿y ch°¢ng trình này s¿ sinh ra mßt bß dÿ lißu kích th°ßc h¿t khác 

nhau nh°ng hàm phân bß logarit-chu¿n, kích th°ßc h¿t trung bình D và �ß lßch chu¿n 
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t°¢ng āng �ßu không thay �ßi, �ißu này phÁn ánh chính xác bÁn ch¿t khi l¿y m¿u 

thßng kê cÿa vißc làm thí nghißm thÿc nghißm 3 tßn t¿i tính ng¿u nhiên nh°ng �Ám 

bÁo �ß l¿p l¿i. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

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. 
 

Hình 3.13 thß hißn rõ sÿ phân bß kích th°ßc h¿p, giá trß t¿p trung trong khoÁng 

tÿ 3.5-4.2 nm, các h¿t nano tÿ Fe3O4 �ßnh hình bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA có �ß 

�ßng �ßu cao trong kích th°ßc. Bên c¿nh �ó, hình d¿ng hàm phân bß kích th°ßc h¿t 

có sÿ phù hÿp tßt vßi sÿ phân bß rào th¿ n�ng l°ÿng bißu thß á �°ßng cong tÿ hóa 

ZFC á trên (ph¿n bên d°ßi cÿa �°ßng cong ZFC). 

Chi ti¿t h¢n, nh¿m bißu thß trÿc quan mßt cÿm h¿t (cluster) Fe3O4 gßm 100 h¿t 

�°ÿc hình thành và phân bß bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA trong không gian 3 chißu 

vßi hàm phân bß kích th°ßc t°¢ng āng vÿa thu �°ÿc á trên (hình 3.14), và trong 

không gian 2 chißu vßi tß sß nén khác nhau (hình 3.15), tác giÁ thÿc hißn vi¿t mßt 

ch°¢ng trình b¿ng ngôn ngÿ Matlab �ß thÿc hißn �ißu �ó (Phÿ lÿc VII). 

 

 

T¿
n 
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) 
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Hình 3.14. Mô hình 3D mßt cluster các h¿t Fe3O4 thÿc t¿ �ßnh hình bên trong 

vi c¿u Fe3O4/PGMA tuân theo hàm phân bß kích th°ßc t°¢ng āng. 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.15. Mô hình 2D các h¿t Fe3O4 thÿc t¿ �ßnh hình bên trong vi c¿u  

Fe3O4/PGMA tuân theo hàm phân bß kích th°ßc t°¢ng āng vßi các tß sß nén 

(m¿t �ß không gian) khác nhau. 
 

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

Nguyên nhân cÿ thß là do t¿i bß m¿t các h¿t nano Fe3O4, �ßi xāng 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 chāng 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). 

 

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

PGMA PGMA 

 dlangevin 
dcrystallite 
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3.1.7. Āng dÿng v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA trong xÿ lý n°ßc 

 �ß thÿc hißn các āng dÿng y sinh hßc phāc 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 cāu cÿa tác giÁ cing 

ch°a cho phép thÿc hißn hißn các nghiên cāu sâu h¢n cho các āng 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: 

                                                      
max max

1
.

e e

e

C C
q q q b

= +  (3.5) 

Vßi qe là dung l°ÿng h¿p phÿ cân b¿ng (mg/g), Ce là nßng �ß cân b¿ng cÿa iôn Pb2+ 

trong dung dßch (mg/l). qmax (mg/g) là dung l°ÿng h¿p phÿ �¢n lßp Langmuir cÿc 

�¿i, b là h¿ng sß cân b¿ng Langmuir. 

 Ph°¢ng trình h¿p phÿ iôn Chì (Pb2+) cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA nh° 

sau: PGMA-OH + Pb2+ í phāc ch¿t å PGMA-O. + Pb2+ + H+  

Mô hình Langmuir cho r¿ng phÁn āng 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 āng dÿng xÿ lý n°ßc.  

 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 
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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 cāu do �ißu kißn thßi gian h¿n ch¿. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.17. �°ßng h¿p phÿ �¿ng nhißt cÿa v¿t lißu vi c¿u 

Fe3O4/PGMA �ßi vßi iôn Chì (Pb2+). 

Tóm l¿i: B¿ng nghiên cāu thÿc nghißm, �ã tßng hÿp thành công v¿t lißu vi c¿u tÿ 

tính Fe3O4/PGMA có d¿ng hình c¿u �¢n phân tán vßi phân bß kích th°ßc là 1.36 ± 

0.09 µm, vßi các h¿t nano Fe3O4 �°ÿc �ßnh hình và phân bß cß �ßnh bên trong/trên 

bß m¿t ma tr¿n polymer, chúng k¿t tÿ thành các cÿm h¿t (cluster) vßi kích th°ßc và 

hình d¿ng khác nhau. Vi c¿u có tính siêu thu¿n tÿ �ß tÿ bão hòa 5.61 emu/g so sánh 

vßi k¿t quÁ báo cáo cÿa các nhóm tác giÁ khác thì vi c¿u tßng hÿp �°ÿc có kích th°ßc 

nhß h¢n nh°ng �ß tÿ hóa bão hòa cao h¢n. M¿t �ß n�ng l°ÿng dß h°ßng/h¿ng sß dß 

h°ßng hißu dÿng (Keff) xác �ßnh �°ÿc là Keff (TB)= 19 ± 0.15 kJ.m-3. Sÿ dÿng tính 

toán lý thuy¿t sß, ta thu �°ÿc Keff (LAS) t¿i nhißt �ß phòng là 2.9 ± 0.6 kJ.m-3. Ngoài 

ra, các h¿t Fe3O4 phân tán bên trong vi c¿u chßu sÿ t°¢ng tác cÿa ma tr¿n polymer 

PGMA nên hình thành lßp nhißu lo¿n tÿ tính/lßp tÿ tính ch¿t trên bß m¿t h¿t, các lõi 

tÿ vßi phân bß kích th°ßc h¿p (D=3.76 nm, ÃD=0.77 nm). Cußi cùng, k¿t quÁ �o h¿p 

 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 
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phÿ iôn kim lo¿i n¿ng cho th¿y 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. Các thông sß quan trßng cÿa 

v¿t lißu nh° phân bß kích th°ßc lõi tÿ, hình d¿ng h¿t, h¿ng sß dß h°ßng tÿ thu �°ÿc 

tÿ thÿc nghißm s¿ �°ÿc sÿ dÿng làm các tham sß �¿u vào cho các mô phßng máy tính 

�°ÿc thÿc hißn bên d°ßi. 

3.2. K¿t quÁ mô phßng máy tính 

3.2.1. Mô phßng Monte Carlo 

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 Fe3O4/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 

āng 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 āng 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.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

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 Fe3O4/PGMA. 
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Trong nghiên cāu thÿc nghißm và lý thuy¿t, khi bß cß �ßnh bên trong ma tr¿n 

polymer PGMA, t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 th°ßng 

�°ÿc các hßc giÁ khác bß qua không tính �¿n. Nguyên nhân �¿u tiên là do nó quá 

phāc t¿p, nguyên nhân thā hai là do māc �ß thßng trß cÿa nó so vßi các t°¢ng tác 

khác là không �áng kß. Hình 3.18 bißu thß r¿t rõ ràng, t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc 

giÿa các h¿t có Ánh h°áng nh¿t �ßnh �¿n sÿ �ßnh hình các h¿t nano tÿ Fe3O4 bên trong 

vi c¿u Fe3O4/PGMA, làm giÁm kích th°ßc cÿm h¿t nhanh h¢n. Nh° �ã �ß c¿p tr°ßc 

�ó, mô phßng Monte Carlo thu¿n túy không thß mô tÁ các hành vi �ßng hßc cÿa các 

h¿t nano tÿ, các k¿t quÁ mô phßng mô hình spin nguyên tÿ �°ÿc trình bày bên d°ßi 

s¿ khÁo sát mßt cách chi ti¿t các hành vi �ßng hßc cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 cing 

nh° �ánh giá Ánh h°áng cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc lên tính ch¿t tÿ cÿa vi 

c¿u Fe3O4/PGMA. 

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. 

a) b) 

c) d) 
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0 K 

300 K 

 3.2.2.1. �±ßng cong tÿ nhißt 

Tr°ßc tiên, �ß 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, ta thÿc hißn mô phßng �°ßng cong tÿ nhißt M(T) nh¿m tham chi¿u 

nhißt �ß Curie (Tc) (thông sß b¿t bi¿n vßi mßi lo¿i v¿t lißu tÿ) 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. 

Hình 3.20 bißu thß k¿t quÁ mô phßng �°ßng cong tÿ nhißt M(T) b¿ng hai 

ph°¢ng pháp LLG-Heun [140] và Monte Carlo vßi các c¿u hình spin t°¢ng āng, cÁ 

hai ph°¢ng pháp �ßu cho th¿y �ß tÿ hóa hßi tÿ t¿i �ißm T= 860 K (Tc). Hình 3.21 là 

Ánh chÿp nhanh (snapshot) c¿n cÁnh c¿u hình �ßng hßc spin cÿa các h¿t Fe3O4 bên 

trong vi c¿u Fe3O4/PGMA. Quan sát hình 3.21a, ta th¿y khi nhißt �ß h¿ xußng 0 K, 

không còn sÿ Ánh h°áng cÿa các kích thích nhißt, các spin tÿ hoàn toàn th¿ng hang 

và song song vßi nhau d¿n �¿n mô-men tÿ tßng �¿t cÿc �¿i do �ó tÿ �ß bão hòa �¿t 

cÿc �¿i. Sau khi nhißt �ß t�ng lên, các spin tÿ nh¿n �°ÿc n�ng l°ÿng kích thích nhißt 

nên chuyßn �ßng hßn lo¿n, d¿n �¿n giÁm d¿n tÿ �ß bão hòa. Ti¿p tÿc t�ng nhißt �ß 

�¿n �ißm Curie (860 K), lúc này n�ng l°ÿng kích thích nhißt quá lßn d¿n �¿n các spin 
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tÿ trá nên <th�ng giáng= tÿ do (hình 3.21b), k¿t quÁ là �ß tÿ hóa bão hòa giÁm m¿nh 

g¿n b¿ng 0.   

T¿t cÁ quá trình này �ßu hoàn toàn phù hÿp vßi thÿc nghißm, tham chi¿u vßi 

các k¿t quÁ thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm TC (TN) = 858 K [141-143], ta th¿y r¿ng k¿t quÁ 

mô phßng phù hÿp r¿t tßt vßi thÿc nghißm. �ißu này chāng tß vißc xây dÿng các 

thông sß �¿u vào cho mô phßng là hoàn toàn chính xác, qua �ó chāng tß các k¿t quÁ 

thÿc nghißm và tính toán lý thuy¿t sß thu �°ÿc á trên có �ß tin c¿y cao. Vì v¿y chúng 

ta có thß ti¿p tÿc thÿc hißn các mô phßng khác �ß khÁo sát chi ti¿t h¢n các tính ch¿t 

vi tÿ nßi t¿i cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA �ã tßng hÿp �°ÿc. 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.21. C¿u hình spin cÿa các h¿t Fe3O4 t¿i 

(a) Nhißt �ß tuyßt �ßi (0 K); (b) Nhißt �ß Curie (860 K). 

 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 

Nh¿m �Ám bÁo h¢n nÿa các mô phßng có thß �¿i dißn cho hß v¿t lißu thÿc mà 

chúng ta �ang xét (cÿ thß là các h¿t nano tÿ Fe3O4 tÁi bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA), 

chúng ta tham chi¿u k¿t quÁ �°ßng cong tÿ hóa thu �°ÿc tÿ mô phßng và thÿc nghißm 

t¿i nhißt �ß phòng (300 K) (hình 3.22). 

K¿t quÁ 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. �ißu �ó chāng tß các mô phßng 

�ang �°ÿc thÿc hißn có thß �¿i dißn tßt cho hß v¿t lißu thÿc. Ngoài ra, ta nh¿n th¿y 

a) b) 



93 
 

 
 

�°ßng cong tÿ hóa thÿc nghißm phù hÿp tßt h¢n vßi �°ßng cong tÿ hóa mô phßng 

(có tính �¿n các t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t Fe3O4 3 �°ßng xanh lá), 

�ißu này chāng tß các h¿t nano tÿ Fe3O4 �°ÿc hình thành và bß cß �ßnh bên trong ma 

tr¿n polymer PGMA (trên lý thuy¿t s¿ trá thành mßt hß h¿t nano tÿ không t°¢ng tác) 

nh°ng trong thÿc t¿ các h¿t Fe3O4 v¿n tßn t¿i các t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc, tuy 

có giÁm so vßi các h¿t Fe3O4 tr¿n.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

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. 

 Khi không có t°¢ng tác l°ÿng cÿc (Dipole OFF), �ß tÿ hóa có sÿ dao �ßng 

m¿nh so vßi �°ßng cong tÿ hóa có tßn t¿i t°¢ng tác l°ÿng cÿc (Dipole ON), nguyên 

nhân là do khi không có m¿t t°¢ng tác l°ÿng cÿc các h¿t nano tÿ chßu Ánh h°áng 

m¿nh bái các kích thích nhißt (kBT) và tÿ tr°ßng ngoài. Khi tÿ tr°ßng ngoài t�ng, 

cßng thêm sÿ thi¿u �i tr°ßng khÿ tÿ (dipole off - hình 3.22) làm cho các mô-men tÿ 

cÿa các h¿t nano tÿ dß dàng th�ng giáng giÿa 2 tr¿ng thái lân c¿n nhau, các mô-men 

tÿ m¿t �i tính nh¿t quán (coherent) trong quá trình th�ng giáng �ißu này d¿n �¿n sÿ 

dao �ßng m¿nh cÿa �ß tÿ hóa (chi ti¿t h¢n s¿ �°ÿc trình bày t¿i mÿc 3.2.2.5). Qua 

�ó, ta có thß nh¿n �ßnh r¿ng t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t Fe3O4 Ánh 

h°áng �¿n �ß tÿ hóa cÿa m¿u á nhißt �ß phòng (300 K), nó làm giÁm nh¿ �ß tÿ hóa 
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bão hòa, t�ng nh¿ lÿc kháng tÿ nh°ng �ßng thßi cing làm cho m¿u trá nên ßn �ßnh 

h¢n tr°ßc các kích thích nhißt (kBT). 

�ß khÁo sát rõ h¢n Ánh h°áng cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc lên các h¿t 

nano tÿ Fe3O4, �ß tránh Ánh h°áng cÿa nhißt �ß ta lo¿i bß các tác �ßng nhißt lên hß 

h¿t nano tÿ Fe3O4 b¿ng cách 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).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.23. �°ßng cong tÿ hóa cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA mô phßng t¿i 0 K. 

Nguyên nhân là do khi không có sÿ hißn dißn cÿa các tác �ßng nhißt, n�ng 

l°ÿng chÿ y¿u �ß các h¿t nano tÿ v°ÿt qua rào th¿ dß h°ßng là n�ng l°ÿng Zeeman 

(có �°ÿc do tác �ßng cÿa tÿ tr°ßng ngoài), khi có m¿t các t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng 

cÿc giÿa các h¿t Fe3O4 (hình 3.24), tr°ßng l°ÿng cÿc Hdipole hÿp vßi tr°ßng ngoài 

hình thành tr°ßng hißu dÿng Heff, �ißu này góp ph¿n làm cho các spin tÿ cÿa h¿t có 
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xu h°ßng �ßnh h°ßng song song vßi nhau dß dàng h¢n, tāc là có sÿ tác �ßng dây 

chuyßn giÿa spin tÿ cÿa các h¿t, k¿t quÁ là Ms cÿa hß t�ng (hình 3.25).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.24. Mô hình tr°ßng l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t Fe3O4 

tác �ßng lên h¿t á trung tâm. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.25. Tr°ßng l°ÿng cÿc tác �ßng lên các h¿t Fe3O4 khi có m¿t tÿ 

tr°ßng ngoài, trÿc dß cÿa các h¿t (easy axis) trùng vßi ph°¢ng Oz 

(a) Tr°ßng ngoài song song vßi trÿc dß 

(b) Tr°ßng ngoài vuông góc vßi trÿc dß. 
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Hay nói cách khác �ißu này góp thêm mßt ph¿n vào n�ng l°ÿng Zeeman và 

làm cho các h¿t v°ÿt qua rào th¿ dß h°ßng dß dàng h¢n (lÿc kháng tÿ Hc giÁm), �ßng 

thßi cing làm cho hành vi �ßng hßc (chuyßn �ßng tu¿ sai t¿t d¿n theo tr°ßng ngoài 3 

ph°¢ng trình LLG) cÿa toàn bß spin cÿa hß h¿t trá nên nh¿t quán h¢n, k¿t quÁ là h¿t 

�¿t bão hòa nhanh h¢n so vßi khi không có m¿t t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc 

(Dipole OFF). 

 3.2.2.3. Tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u phÿ thußc khoÁng cách liên h¿t 

Nh° ta �ã bi¿t, c°ßng �ß cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t Fe3O4 

tr¿n �¢n phân tán có liên quan �¿n khoÁng cách giÿa các h¿t, mßt sß nghiên cāu vß 

v¿n �ß này �ã �°ÿc báo cáo [144-146]. �ßi vßi các h¿t nano tÿ phân bß bên trong ma 

tr¿n polymer v¿n ch°a �°ÿc nghiên cāu do tính ch¿t phāc t¿p. Thêm vào �ó nh° các 

k¿t quÁ thÿc nghißm �°ÿc trình bày á trên �ã cho th¿y khoÁng cách giÿa các h¿t Fe3O4 

bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA là không lßn, tuy nhiên, khoÁng cách �°ÿc xét trong 

các nghiên cāu tr°ßc �ó khá lßn (120-300 nm) [145]. Do �ó, �ß khÁo sát chi ti¿t sÿ 

t°¢ng quan giÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng và tính ch¿t tÿ tính cùng khoÁng cách 

giÿa các h¿t Fe3O4 bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA, tác giÁ thÿc hißn mô phßng �°ßng 

cong tÿ hóa cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA á 0 K vßi khoÁng cách giÿa các h¿t Fe3O4 �°ÿc 

thay �ßi tÿ 0.1 nm (r¿t sát nhau nh°ng v¿n �Ám bÁo không trùng lên nhau 3 thßa mãn 

�°ÿc nguyên lý lo¿i trÿ Pauli) cho �¿n 10 nm (hình 3.26).  

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.26. Các h¿t Fe3O4 trong vi c¿u vßi khoÁng cách giÿa các h¿t khác nhau 

(a) KhoÁng cách 0.1 nm; (b) KhoÁng cách 10 nm. 

a) b) 
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Hình 3.27. �°ßng cong tÿ hóa cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i nhißt �ß tuyßt 

�ßi, có m¿t t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc vßi khoÁng cách khác nhau giÿa các h¿t. 

Nh° hình 3.27 bißu thß �°ßng cong tÿ hóa cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 t¿i nhißt 

�ß tuyßt �ßi (0 K) vßi khoÁng cách giÿa các h¿t thay �ßi tÿ 0.1 3 10 nm. Ta quan sát 

th¿y khi t�ng khoÁng cách giÿa các h¿t Fe3O4 trong vi c¿u tÿ 0.1 nm �¿n 3.76 nm 

(kích th°ßc thÿc cÿa h¿t nano tÿ Fe3O4), �ß tÿ hóa bão hòa cÿa hß t�ng �ßng thßi lÿc 

kháng tÿ và �ß tÿ d° cing t�ng. Ti¿p tÿc t�ng khoÁng cách giÿa các h¿t Fe3O4 tÿ 3.76 

nm �¿n 10 nm, ta nh¿n th¿y lÿc kháng tÿ và �ß tÿ d° ti¿p tÿc t�ng nh°ng m¿t khác 

�ß tÿ hóa bão hòa l¿i giÁm (hình 3.28). Hißn t°ÿng này có thß �°ÿc giÁi thích nh° 

sau: à �ây, quan sát th¿y sÿ th�ng giáng cÿa giá trß Ms theo khoÁng cách giÿa các h¿t 

nano tÿ bên trong vi c¿u, nguyên nhân là do tÿ �ß bão hòa �°ÿc �ßnh ngh)a là tßng 

mô-men tÿ khi tr°ßng ngoài �¿t bão hòa trên mßt �¢n vß thß tích 
0

lim /s V
M m V

& ³
= &3

. Rõ ràng là khi khoÁng cách liên h¿t càng t�ng (tāc �V giÁm) thì Ms s¿ có xu h°ßng 

giÁm, tuy nhiên t¿i giá trß a=2 và a=3.76 có sÿ ngo¿i lß (Ms l¿i t�ng). Nguyên nhân là 

khi các h¿t trong hß k¿t tÿ r¿t g¿n nhau (nhß h¢n kích th°ßc cÿa chính nó, cÿ thß á 

�ây là 3.76 nm) ngoài t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t, lúc này còn xÁy 

ra các t°¢ng tác trao �ßi giÿa các spin á bß m¿t cÿa h¿t vßi các h¿t lân c¿n [147], �ißu 
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này làm cho mßt sß spin tÿ phân bß t¿i bß m¿t có xu h°ßng không còn th¿ng hàng 

hoàn toàn vßi các spin còn l¿i cÿa h¿t, càng g¿n nhau thì t°¢ng tác trao �ßi càng 

m¿nh, k¿t quÁ là �ß tÿ hóa bão hòa giÁm. Hißn t°ÿng này cing �°ÿc gßi là tính ch¿t 

phÿc hßi cßng h°áng tÿ (magnetic resonance relaxation properties), nó Ánh h°áng 

trÿc ti¿p �¿n hißu quÁ t°¢ng phÁn trong āng dÿng chÿp Ánh cßng h°áng tÿ (MRI) 

�°ÿc báo cáo bái Dan Wang và cßng sÿ [148]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

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

Qua hình 3.28, ta có thß �°a ra nh¿n �ßnh vß khoÁng cách tßi °u giÿa các h¿t 

nano tÿ Fe3O4 �ß �Ám bÁo hißu su¿t cho mßi āng dÿng riêng bißt. Cÿ thß, �ißu kißn 

tßi °u này r¿t có ý ngh)a �ßi vßi các āng 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 3.76 nm, b¿ng �úng kích th°ßc v¿t lý cÿa chính nó. Nh°ng �ßi vßi các āng 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. 

B¿ng vißc xây dÿng mßt mô hình, ta có thß �°a thông sß khoÁng cách liên h¿t 

này vß bài toán khÁo sát m¿t �ß h¿t (tß sß nén vß không gian) qua �ó liên hß vßi tß lß 

ph¿n tr�m khßi l°ÿng giÿa Fe3O4 và v¿t lißu nßn PGMA �ß tiên nghißm các �ißu kißn 
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tßi °u cho thÿc nghißm ch¿ t¿o v¿t lißu. Tuy nhiên c¿n phÁi sÿ dÿng lý thuy¿t tr°ßng 

trung bình t°¢ng �ßi phāc t¿p, �ã �°ÿc báo cáo và thÁo lu¿n bái tác giÁ F. H. Sánchez 

và cßng sÿ [149]. M¿t khác, �ißu này l¿i v°ÿt ra khßi trßng tâm nghiên cāu cÿa lu¿n 

án, do �ó �i sâu vào h°ßng nghiên cāu này có thß �°ÿc thÿc hißn á mßt thßi �ißm 

khác vßi sÿ má rßng h°ßng nghiên cāu cÿa lu¿n án mà không �°ÿc trình bày chi ti¿t 

trong khuôn khß lu¿n án này. 

3.2.2.4. Tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u phÿ thußc kích th±ßc h¿t 

 Nh° �ã thÁo lu¿n tr°ßc �ó, tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA s¿ 

phÿ thußc hoàn toàn vào tính ch¿t tÿ cÿa h¿t nano tÿ Fe3O4, mà tính ch¿t tÿ cÿa các 

h¿t Fe3O4 l¿i phÿ thußc m¿nh vào kích th°ßc h¿t. Do �ó, �ß khÁo sát rõ h¢n vß sÿ Ánh 

h°áng cÿa kích th°ßc h¿t Fe3O4 lên tính ch¿t tÿ cÿa vi c¿u tÿ tính Fe3O4/PGMA, ta 

thÿc hißn mô phßng �°ßng cong tÿ hóa cÿa các h¿t Fe3O4 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). 
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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). 

Quan sát hình 3.29, ta nh¿n th¿y khi kích th°ßc h¿t t�ng lên tÿ 3.76 3 15 nm, 

�ß tÿ hóa bão hòa tr°ßc tiên giÁm, �ßng thßi �ß tÿ d° Mr và lÿc kháng tÿ Hc t�ng. 

T�ng kích th°ßc 
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�¢n giÁn r¿ng, khi kích th°ßc h¿t t�ng lên s¿ d¿n �¿n sß l°ÿng spin tÿ cing t�ng theo, 

n�ng l°ÿng hß t�ng theo �ßng thßi d¿n �¿n có khÁ n�ng hình thành nhißu h¢n mßt 

�ô-men (�a �ô-men). �ß �Ám bÁo cÿc tißu hóa n�ng l°ÿng, h¿t lúc này s¿ hình thành 

các vách �ô-men �ß phân tán n�ng l°ÿng tÿ do vào các vách, �ây chính là nguyên 

nhân làm t�ng �ß trß trong sÿ quay cÿa hß spin tÿ h°ßng theo tÿ tr°ßng ngoài, do �ó 

d¿n �¿n �ß tÿ d° t�ng và lÿc kháng tÿ t�ng, �ßng thßi làm cho các spin tÿ không hoàn 

toàn th¿ng hàng vßi nhau d¿n �¿n �ß tÿ hóa bão hòa giÁm. Mßt l¿n nÿa, ta có thß k¿t 

lu¿n r¿ng tính ch¿t tÿ cÿa hß vi c¿u Fe3O4/PGMA phÿ thußc m¿nh m¿ vào kích th°ßc 

cÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 �°ÿc phân bß bên trong. Các k¿t lu¿n t°¢ng tÿ cing �°ÿc 

báo cáo bái các nhóm tác giÁ Qing Li và cßng sÿ [117], Anhalt M [150]. 

 
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. 

Tÿ hình 3.30, ta có thß �°a ra mßt 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 āng 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 āng dÿng y sinh c¿n lÿc 
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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. 

Nhißt �ß t°¢ng āng vßi �ß tÿ hóa cÿc �¿i ghi nh¿n l¿n l°ÿt là 26 K và 9 K, 

t°¢ng āng 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 
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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 M
õõò
~ 

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 cāu 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 3.32. 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. 

Tÿ các lu¿n �ißm vÿa thÁo lu¿n, có thß chāng minh r¿ng t°¢ng tác l°ÿng cÿc-

l°ÿng cÿc giÿa các h¿t nano tÿ Fe3O4 không chß là nguyên nhân gây ra hißn t°ÿng 

spin-glass-like mà còn là tác nhân gây ra hành vi �ßng hßc <má khóa= cÿa chúng - 

ngußn gßc cÿa nhißt �ß khóa (TB). Vargas và cßng sÿ [154] cing �ã �ß c¿p s¢ bß �¿n 

v¿n �ß này trong quá trình nghiên cāu Ánh h°áng cÿa nßng �ß h¿t lên nhißt �ß khóa, 

k¿t lu¿n r¿ng nßng �ß h¿t Ánh h°áng trÿc ti¿p �¿n nhißt �ß khóa (TB) nh°ng ch°a 

chāng minh �°ÿc ngußn gßc cÿa nhißt �ß khóa. K¿t quÁ thu �°ÿc á �ây phù hÿp tßt 

a) b) 

 

 



103 
 

 
 

Trÿc dß ÷ Oz ÷ ܯሬሬ÷ Ç ܪሬሬ÷ 

vßi nhÿng lu¿n �ißm �°ÿc �°a ra bái Vargas và cßng sÿ, rõ ràng là t°¢ng tác l°ÿng 

cÿc phÿ thußc vào khoÁng cách giÿa các h¿t nano tÿ, khi thay �ßi nßng �ß h¿t do 

ngußn gßc gây ra nhißt �ß khóa là tr°ßng l°ÿng cÿc (Hdip) nên s¿ Ánh h°áng trÿc ti¿p 

�¿n nhißt �ß khóa. 

Bên c¿nh �ó, nh¿m khÁo sát mßt cách chi ti¿t vß nhißt �ß khóa (TB) cÿa các vi 

c¿u Fe3O4/PGMA, ta thÿc hißn mô phßng �°ßng cong tÿ hóa ZFC b¿ng ph°¢ng pháp 

Monte Carlo có ràng bußc (Constrained Monte Carlo) [155] (á �ây ta ràng bußc và 

giÁ sÿ �ißu kißn trÿc dß trùng vßi h°ßng cÿa tr°ßng ngoài và trÿc Oz cÿa hß tßa �ß 

Oxyz) t¿i các góc ph°¢ng vß Ç (khi �o ZFC, khi nhißt �ß vß 0 K chß còn tßn t¿i n�ng 

l°ÿng dß h°ßng, véc-t¢ mô-men tÿ trùng vßi trÿc dß (» = 0), Ç là góc hÿp bái mô-

men tÿ và tr°ßng ngoài, do �ó lúc này Ç cing chính là góc hÿp bái tr°ßng ngoài và 

trÿc dß h°ßng dß - easy axis) khác nhau vßi b°ßc thay �ßi nhißt �ß (increment) r¿t 

ch¿m (1K) (Hình 3.33). Mÿc �ích là �ß �Ám bÁo thßi gian �o �¿c (TN) lßn h¢n thßi 

gian phÿc hßi nhißt �ß �Ám bÁo các quá trình phÿc hßi nhißt xÁy ra hoàn toàn (�ßnh 

lu¿t Neel-Arhenius), tÿ �ó lo¿i bß Ánh h°áng cÿa t¿n sß quét (sweep rate) lên k¿t quÁ 

thu �°ÿc. Ành h°áng cÿa t¿n sß quét lên vißc �o ZFC �ã �°ÿc báo cáo bái tác giÁ 

Maji BI và cßng sÿ [156] cho v¿t lißu tÿ khác (Nd5Ge3).  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.33. �°ßng cong tÿ hóa ZFC cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i  

các góc ph°¢ng vß Ç khác nhau. 
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Quan sát hình 3.33, ta th¿y r¿ng t¿i góc Ç = 870 t°¢ng āng 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 = 00 (t°¢ng āng 

vßi các spin hoàn toàn song song vßi tr°ßng ngoài) và Ç = 450 thì TB = 60 K. 

�ß giÁi thích �ißu này, ta xem xét giÁn �ß n�ng l°ÿng cÿa h¿t (hình 3.34), do 

c¿u trúc vùng n�ng l°ÿng không chß tßn t¿i các cÿc tißu toàn cÿc (global minama) mà 

còn tßn t¿i các cÿc tißu �ßa ph°¢ng/cÿc bß (local minima) và các �ißm yên ngÿa 

(saddle point), khi làm l¿nh m¿u tÿ nhißt �ß phòng vß 0 K nh¿m thu �°ÿc �°ßng cong 

ZFC, vßi góc Ç ~ 90o (T°¢ng āng vßi spin tÿ �ang h°ßng theo trÿc dß h°ßng khó 3 

hard axis) các h¿t �ßnh xā t¿i cÿc tißu cÿc bß và �ißm yên ngÿa, hay nói cách khác 

trong c¿u hình spin cÿa  h¿t các spin tÿ ch°a hoàn toàn song song và th¿ng hàng nhau 

(hình 3.34) do �ó tßng tÿ �ß s¿ khác 0 (quan sát th¿y rõ trên hình 3.33).  

 

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. 

Nên khi b¿t �¿u t�ng nhißt �ß r¿t ch¿m, quá trình phÿc hßi nhißt (thermal 

relaxation) xÁy ra, thì n�ng l°ÿng nhißt �ß các h¿t má khóa (unblocking) s¿ th¿p h¢n, 

do �ó TB s¿ th¿p h¢n so vßi các tr°ßng hÿp còn l¿i. Vßi tr°ßng hÿp Ç = 0 và 45o, các 

h¿t lúc này �ßnh xā hoàn toàn á �áy cÿc tißu toàn cÿc, t¿i 0 K các spin tÿ cÿa h¿t hoàn 

toàn bß <�ông cāng= (frozen), các mô-men tÿ trá nên hoàn toàn song song và phÁn 
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song song, d¿n �¿n tÿ �ß tßng b¿ng 0 (hình 3.34). Khi nhißt �ß t�ng lên, do n¿m á 

�áy cÿc tißu, các h¿t c¿n nh¿n mßt n�ng l°ÿng lßn h¢n �ß có thß v°ÿt qua rào th¿ 

n�ng l°ÿng do �ó TB s¿ lßn h¢n so vßi tr°ßng hÿp Ç ~ 90o. Tÿ �ó ta có thß �°a ra k¿t 

lu¿n r¿ng �ß lßn cÿa nhißt �ß khóa (TB) phÿ thußc vào góc ph°¢ng vß Ç. 

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 cāu thÿc nghißm cÿ thß cho v¿t lißu s¿t tÿ �ß 

kh¿ng �ßnh māc �ß tin c¿y cÿa tiên nghißm này. 

Còn �ßi vßi các āng dÿng thÿc tißn, k¿t lu¿n này có giá trß tiên nghißm tßt cho 

các āng 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 āng 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  

�ß khÁo sát mô-men xo¿n cÿa hß v¿t lißu nh¿m h°ßng �¿n các āng dÿng vi 

l°u và lab-on-chip, ta thÿc hißn khÁo sát mô-men xo¿n cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i 

các nhißt �ß khác nhau (tÿ 0-1200 K) và các góc ph°¢ng vß Ç khác nhau (tÿ 0-90o) 

(hình 3.35).  
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Quan sát hình 3.35, ta th¿y r¿ng khi t�ng nhißt �ß tÿ 0-100 K, giá trß mô-men 

xo¿n (~ 0 á 0 K) t�ng theo nhißt �ß, tuy nhiên khi ti¿p tÿc t�ng nhißt �ß tÿ 100 K �¿n 

nhißt �ß phòng 300 K và ti¿p tÿc �¿n nhißt �ß Curie Tc = 860 K thì mô-men xo¿n 

giÁm theo nhißt �ß �¿n ~ 0, tuy nhiên khi nhißt �ß r¿t lßn (1200 K) v°ÿt qua nhißt �ß 

Curie mô-men xo¿n �¿t cÿc �¿i r¿t lßn t¿i duy nh¿t góc Ç = 60o. à �ây, nguyên nhân 

là do n�ng l°ÿng nhißt quá lßn, các mô-men tÿ dao �ßng r¿t nhanh và thÿc hißn quá 

trình phÿc hßi (Néel relaxation) h¿u nh° ngay l¿p tāc, do �ó mô-men xo¿n t¿i các góc 

ph°¢ng vß h¿u nh° r¿t nhß (g¿n b¿ng 0), trong khi �ó t¿i Ç = 60o có thß ngoài hißn 

t°ÿng Neél relaxation còn xÁy ra hißn t°ÿng Brownian relaxation (các h¿t tÿ quay 

quanh trÿc cÿa nó), nó t¿o ra mßt rào th¿ cÁn trá sÿ phÿc hßi cÿa mô-men tÿ trong 

khi các h¿t v¿n ti¿p tÿc nh¿n n�ng l°ÿng nhißt tÿ bên ngoài. Khi tích liy �ÿ n�ng 

l°ÿng nhißt, mô-men tÿ v°ÿt qua rào th¿ và t¿o ra mßt mô-men xo¿n có giá trß lßn 

h¢n bình th°ßng nhißu l¿n. 

 

Hình 3.35. Mô-men xo¿n cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA t¿i các nhißt �ß khác nhau  

(tÿ 0 - 1200 K) và các góc ph°¢ng vß Ç khác nhau (tÿ 0-90o). 

Vßi các āng dÿng y sinh thông th°ßng, vùng nhißt �ß quan trßng là trong lân 

c¿n nhißt �ß phòng (300 K) �ß �Ám bÁo ng°ÿng an toàn sinh hßc, ta ti¿p tÿc khÁo sát 
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mô-men xo¿n á vùng lân c¿n nhißt �ß phòng (hình 3.36 và hình 3.37). Ta quan sát 

th¿y mô-men xo¿n �¿t cÿc �¿i t¿i l¿n l°ÿt 2 góc ph°¢ng vß Ç = 65o và 25o (hình 3.36). 

�ißu này có ý ngh)a �ßi vßi các āng 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 �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 3.36. Mô-men xo¿n cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA  

á vùng d°ßi lân c¿n nhißt �ß phòng (300 K). 

à hình 3.37, 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), �ây là mßt �ißm dß th°ßng c¿n l°u ý, ngoài ra 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. 

�ây có thß là tính ch¿t �¿c bißt cÿa vi c¿u á ph°¢ng �o này và t¿i 310 K, c¿n thêm 

nhÿng nghiên cāu má rßng �ß làm rõ h¢n tính ch¿t �¿c bißt này. Tÿ giá trß thu �°ÿc 

này, chúng ta mßt gÿi ý tiên nghißm r¿ng vßi các āng dÿng trong c¢ thß ng°ßi (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. 
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Nhìn chung, vißc khÁo sát mô-men xo¿n cÿa các vi c¿u Fe3O4/PGMA có ý 

ngh)a vßi thÿc nghißm lâm sàng và �°a vào các āng dÿng y sinh nh° sau: �ßi vßi āng 

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 āng 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 āng 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 āng 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].  

 

Hình 3.37. Mô-men xo¿n cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA  

á vùng lân c¿n trên nhißt �ß phòng. 
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Tóm l¿i: Sÿ dÿng các ph°¢ng pháp mô phßng máy tính cho phép chúng ta khÁo sát 

chi ti¿t các thông sß vi tÿ nßi t¿i cÿa vi c¿u Fe3O4/PGMA tßng hÿp �°ÿc vßi thông 

tin �¿u vào là các thông sß thÿc thu �°ÿc tÿ thÿc nghißm. Tÿ �ó, các k¿t quÁ mô 

phßng thu �°ÿc có �ß tin c¿y cao và phù hÿp vßi các k¿t quÁ báo cáo tÿ các hßc giÁ 

khác. M¿c dù bß cß �ßnh bên trong vi c¿u Fe3O4/PGMA, nh°ng các h¿t nano tÿ Fe3O4 

v¿n tßn t¿i t°¢ng tác l°ÿng cÿc-l°ÿng cÿc giÿa các h¿t �ß hình thành nên các cluster 

vßi các hình d¿ng khác nhau vßi kích th°ßc khoÁng 350 nm. N¿u không xu¿t hißn 

tình tr¿ng k¿t tÿ m¿nh ngoài ý mußn t¿o ra các d¿ng cluster hình c¿u, t°¢ng tác l°ÿng 

cÿc-l°ÿng cÿc có Ánh h°áng tích cÿc �¿n tính ch¿t tÿ cÿa v¿t lißu vi c¿u, thß hißn 

thông qua sÿ phÿ thußc vào khoÁng cách liên h¿t (a) �ã �°ÿc thÁo lu¿n á trên và giúp 

v¿t lißu ßn �ßnh tr°ßc các n�ng l°ÿng kích thích nhißt t¿i nhißt �ß phòng (300 K). 

Ngoài ra, tÿ các k¿t quÁ thu �°ÿc tÿ mô phßng máy tính, các lu¿n �ißm và tham chi¿u 

�ã �°ÿc �°a ra �ß kh¿ng �ßnh vai trò cÿa t°¢ng tác l°ÿng cÿc, nó không chß là nguyên 

nhân gây nên hißn t°ÿng spin-glass-like mà còn là ngußn gßc cÿa nhißt �ß khóa (TB). 

Tÿ vai trò �ó, nó Ánh h°áng trÿc ti¿p �¿n tính ch¿t tÿ cÿa hß v¿t lißu vi c¿u 

Fe3O4/PGMA �°ÿc tßng hÿp trong lu¿n án này nói riêng và các lo¿i v¿t lißu tÿ khác 

nói chung, khi m¿t �ß h¿t thay �ßi (khoÁng cách giÿa các h¿t thay �ßi) s¿ d¿n �¿n giá 

trß nhißt �ß khóa (TB) bß thay �ßi và Ánh h°áng �¿n hành vi �ßng hßc tÿ tính cÿa hß 

h¿t. K¿t quÁ mô phßng cing �°a ra các tiên nghißm cho thí nghißm thÿc nghißm/thÿc 

nghißm lâm sàng �ßi vßi v¿t lißu vi c¿u Fe3O4/PGMA, cÿ thß là n¿u có thß kißm soát 

khoÁng cách liên h¿t và kích th°ßc các h¿t nano tÿ Fe3O4 bên trong vi c¿u b¿ng sÿ 

thay �ßi mßt sß �ißu kißn thí nghißm phù hÿp, kích th°ßc và khoÁng cách liên h¿t tßi 

°u cho các āng dÿng y sinh trong c¢ thß nh° phân phßi thußc h°ßng �ích là d = a = 

3.76 nm, cho āng dÿng t�ng thân nhißt cÿc bß thì d = 10 - 20 nm và a = 5 nm. Ngoài 

ra, b¿ng vißc kißm soát ph°¢ng tÿ tr°ßng ngoài, vßi các āng dÿng nh° vi l°u ho¿c 

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. Cußi cùng, �ßi vßi āng dÿng phân 

phßi thußc h°ßng �ích ho¿c t�ng thân nhißt cÿc bß, các tiên nghißm �°ÿc �°a ra l¿n 

l°ÿt là nhißt �ß ban �¿u ~37 oC, góc ph°¢ng vß Ç nên �Ám bÁo = 60-70o �ß v¿t lißu 

�¿t mô-men xo¿n cÿc �¿i, tÿ �ó �¿t �°ÿc hißu su¿t āng dÿng tßt nh¿t có thß.  
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M¿c dù �ã �°ÿc tham chi¿u vßi k¿t quÁ báo cáo tÿ các hßc giÁ khác cing nh° 

vßi thÿc nghißm ban �¿u, tuy nhiên các tiên nghißm này c¿n mßt quy trình xác thÿc 

l¿i b¿ng các thí nghißm thÿc nghißm cing nh° thÿc nghißm lâm sàng tÿ các hßc giÁ 

khác tr°ßc khi ti¿p tÿc thÿc hißn mô hình nghiên cāu này cho các v¿t lißu khác có 

c¿u trúc t°¢ng tÿ.  
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K¾T LUÀN VÀ KI¾N NGHÞ  

 

K¿t luÁn: 

 Tính ch¿t tÿ cÿa các v¿t lißu tß hÿp �°ÿc āng dÿng trong y sinh �óng mßt vai 

trò h¿t sāc quan trßng trong các āng dÿng có sÿ dÿng tÿ tr°ßng ngoài, là mßt trong 

nhÿng nhân tß then chßt �ß �ánh giá hißu quÁ cÿa āng 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 āng dÿng vào thÿc tißn, �¿c bißt là các āng dÿng y sinh 

hßc. Lu¿n án �ã xây dÿng mô hình nghiên cāu 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 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) 
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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 āng dÿng 

y sinh trong c¢ thß nh° phân phßi thußc h°ßng �ích là d = 3.76 nm và a = 5 nm, cho 

āng 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 āng dÿng vi l°u và bÁo quÁn 

v¿t lißu (nhißt �ß ban �¿u) là ~ -3 oC 3 27 oC, cho āng 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 

āng dÿng y sinh.  

 Mô hình nghiên cāu 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 

cāu 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 cāu 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 cāu 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 cāu 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 cāu này. 
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PHĀ LĀC 

 

I. Táp gác giÁn �ß XRD cÿa vÁt liáu Fe3O4 tinh khi¿t và Fe3O4/PGMA �ã táng 

hÿp  
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II.Phá FTIR cÿa PGMA và Fe3O4/PGMA 
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III. VSM cÿa Fe3O4/PGMA 
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III. VSM cÿa Fe3O4 trÅn  
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IV. Ch°¢ng trình matlab �ß <fitting= vßi hàm langevin  

%Program for Fitting to Langevin = HYS_FIT 

%nthoang 

function varargout = HYS_FIT(varargin) 

% BEGIN  

gui_Singleton = 1; 

gui_State = struct('gui_Name',       mfilename, ... 

                   'gui_Singleton',  gui_Singleton, ... 

                   'gui_OpeningFcn', @HYS_FIT_OpeningFcn, ... 

                   'gui_OutputFcn',  @HYS_FIT_OutputFcn, ... 

                   'gui_LayoutFcn',  [] , ... 

                   'gui_Callback',   []); 

if nargin && ischar(varargin{1}) 

    gui_State.gui_Callback = str2func(varargin{1}); 

end 

 

if nargout 

    [varargout{1:nargout}] = gui_mainfcn(gui_State, varargin{:}); 

else 

    gui_mainfcn(gui_State, varargin{:}); 

end 

function HYS_FIT_OpeningFcn(hObject, eventdata, handles, varargin) 

 

% varargin   lßnh �ißu h±ßng ---> Hys-Fit 
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global n H V u k Et x y 

global a T MS NP 

 

% Khai báo các giá trß ban �¿u 

set(handles.np_size_io,'String','18');      %Kích th±ßc h¿t 

set(handles.temperature_io,'String','300');  % T=Kelvin 

set(handles.magnetic_saturation_io,'String','88'); %�ß tÿ hóa bão hòa 

 

handles.Manual_Fit.Enable = 'Inactive'; 

handles.Auto_Fit.Enable = 'Inactive'; 

handles.Clear_Plot.Enable = 'Inactive'; 

 

%Nßi dung h±ßng d¿n hißn thß trên file .FIG  

handles.Usage.String = 'B1:TÁi data VSM [�ßnh d¿ng .xls (Quy t¿c: cßt 1-H(Oe), 

cßt 2-�ß tÿ hóa M(emu/g)] -->B2:Nh¿p nhißt �ß -->B3:Nh¿p giá trß �ß tÿ hóa bão 

hòa Ms ho¿c kích th°ßc h¿t (XRD/TEM)-->B4:Langevin Fit-->Kích th°ßc h¿t và 

ng°ÿc l¿i-->B5:L°u Ánh'; 

xlabel(handles.GraphAxes,'Tÿ tr°ßng H(Oe)'); 

ylabel(handles.GraphAxes,'�ß tÿ hóa M(emu/g)'); 

title(handles.GraphAxes,'�°ßng cong tÿ hóa'); 

handles.GraphAxes.XTick = []; 

handles.GraphAxes.YTick = []; 

 

% output HYS_FIT 
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handles.output = hObject; 

 

% Update handles structure 

guidata(hObject, handles); 

% --- hàm xu¿t k¿t quÁ  

function varargout = HYS_FIT_OutputFcn(hObject, eventdata, handles)  

varargout{1} = handles.output; 

function np_size_io_Callback(hObject, eventdata, handles) 

function np_size_io_CreateFcn(hObject, eventdata, handles) 

 

% màu nßn  

if ispc && isequal(get(hObject,'BackgroundColor'), 

get(0,'defaultUicontrolBackgroundColor')) 

    set(hObject,'BackgroundColor','white'); 

end 

 

function temperature_io_Callback(hObject, eventdata, handles) 

function temperature_io_CreateFcn(hObject, eventdata, handles) 

 

%màu nßn 

if ispc && isequal(get(hObject,'BackgroundColor'), 

get(0,'defaultUicontrolBackgroundColor')) 

    set(hObject,'BackgroundColor','white'); 

end 
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function magnetic_saturation_io_Callback(hObject, eventdata, handles) 

function magnetic_saturation_io_CreateFcn(hObject, eventdata, handles) 

 

% màu nßn 

if ispc && isequal(get(hObject,'BackgroundColor'), 

get(0,'defaultUicontrolBackgroundColor')) 

    set(hObject,'BackgroundColor','white'); 

end 

 

% --- �ßnh ngh)a nút <TÁi VSM data= 

function load_button_Callback(hObject, eventdata, handles) 

global x y 

cla(handles.GraphAxes); 

[handles.fileName, handles.path] = uigetfile('�ßnh d¿ng file .xls','Chßn file k¿t quÁ 

M(H) tÿ thÿc nghißm'); 

guidata(hObject, handles); 

handles.fullFileName = strcat(handles.path, handles.fileName); 

[x, y] = ReadExcel(handles.fullFileName,1,2); 

guidata(hObject, handles); 

 

% Plot Graph 

plot (handles.GraphAxes, x,y,'LineWidth',2); 

xlabel(handles.GraphAxes,'Tÿ tr°ßng H(Oe)');         
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ylabel(handles.GraphAxes,'�ß tÿ hóa (emu/g)'); 

title(handles.GraphAxes,'Hysteresis Curves'); 

legend(handles.GraphAxes,'Thÿc nghißm','Langevin-Fitting'); 

handles.GraphAxes.YGrid = 'On'; 

handles.GraphAxes.XGrid = 'On'; 

 

% Ch¿ �ß các nút  

handles.Manual_Fit.Enable = 'On'; 

handles.Auto_Fit.Enable = 'On'; 

handles.Clear_Plot.Enable = 'On'; 

 

%�ßc data tÿ file .xls 

function [ x, y ] = ReadExcel(fileName, xCol, yCol) 

 

%Doc data tu file VMS (�ßnh d¿ng .xls)  ---> ploting M(H) 

a = xlsread(fileName); 

x = a(:,xCol); % Cot data tu VSM thuc nghiem ---> X axis 

y = a(:,yCol); % Cot data tu VSM thuc nghiem ----> Y axis 

 

% ---Manual_Fit thÿ công dÿa trên Ms tÿ thÿc nghißm 

function Manual_Fit_Callback(hObject, eventdata, handles) 

cla(handles.GraphAxes); 

global n H V u k Et x y 

global a T MS  
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[x, y] = ReadExcel(handles.fullFileName,1,2); 

guidata(hObject, handles); 

%plot (handles.GraphAxes, x,y); 

a = str2double(get(handles.np_size_io, 'String')); 

T = str2double(get(handles.temperature_io, 'String')); 

MS = str2double(get(handles.magnetic_saturation_io, 'String')); 

 

u=V*MS;    

k=1.3806504*10^-16; %Boltzmann constant 

n=length(y); 

H=x; 

V=4/3*pi*(a/2*10^-7)^3; %Thß tích h¿t 

Et=k*T; %Thermal energy 

 

%B¿t �¿u vòng l¿p cho n h¿t 

for i=1:n 

angle(i,1)=(u/Et)*H(i); 

Mt(i,1)=MS.*langev(angle(i,1)); 

end 

plot (handles.GraphAxes, x,y,'LineWidth',2); 

xlabel(handles.GraphAxes,'Tÿ tr°ßng H(Oe)'); 

ylabel(handles.GraphAxes,'�ß tÿ hóa (emu/g)'); 

title(handles.GraphAxes,'Hysteresis Curves'); 

legend(handles.GraphAxes,'Thÿc nghißm','Langevin-Fitting'); 
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handles.GraphAxes.YGrid = 'On'; 

handles.GraphAxes.XGrid = 'On'; 

hold on 

plot(handles.GraphAxes, H, Mt,'r:','LineWidth',2); 

xlabel(handles.GraphAxes,'Tÿ tr°ßng (Oe)'); 

ylabel(handles.GraphAxes,'�ß tÿ hóa (emu/g)'); 

title(handles.GraphAxes,'�°ßng cong tÿ hóa'); 

legend(handles.GraphAxes,'Thÿc nghißm','Langevin-Fitting'); 

handles.GraphAxes.YGrid = 'On'; 

handles.GraphAxes.XGrid = 'On'; 

 

function [M] = langev(x) 

M = (coth(x) - 1./(x)); 

 

% Nút <Xóa �ß thß= 

function Clear_Plot_Callback(hObject, eventdata, handles) 

cla(handles.GraphAxes); 

 

% Fitting to Langevin function  

function Auto_Fit_Callback(hObject, eventdata, handles) 

global n H V u k Et x y 

global a T MS  

global  max_sat Saturation 
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[x, y] = ReadExcel(handles.fullFileName,1,2); 

guidata(hObject, handles); 

% plot (handles.GraphAxes, x,y); 

a = str2double(get(handles.np_size_io, 'String')); 

T = str2double(get(handles.temperature_io, 'String')); 

MS = str2double(get(handles.magnetic_saturation_io, 'String')); 

 

if handles.Find_Mag_Sat.Value ==1 

    max_sat = max(y); % dÿ �oán ban �¿u 

    Saturation = lsqnonlin(@AutoFit,max_sat) 

    set(handles.magnetic_saturation_io, 'String',num2str(Saturation)); 

    Manual_Fit_Callback(hObject, eventdata, handles) 

elseif handles.Find_NP_size.Value ==1 

    NP_guess = a; % dÿ �oán ban �¿u 

    NP_size_estimate = lsqnonlin(@AutoFit2,NP_guess); 

    set(handles.np_size_io, 'String',num2str(NP_size_estimate)); 

    Manual_Fit_Callback(hObject, eventdata, handles) 

else 

    errordlg('Chßn mßt thußc tính �ß tiên nghißm (Kích th°ßc h¿t ho¿c �ß tÿ hóa bão 

hòa)') 

end 

 

%Các hàm con tính kích th±ßc h¿t, �ß tÿ hóa bão hòa  

function res = AutoFit(Ms) 
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global x y k V a T 

sizeNP = a; L¡ 

Temp = T; % Nhißt �ß thÿc nghißm �o VSM 

n=length(y); 

H=x; 

V=4/3*pi*(sizeNP/2*10^-7)^3; % Thß tích h¿t 

u=V*Ms; 

k=1.3806504*10^-16; % H¿ng sß Boltzmann 

Et=k*Temp; % N�ng l±ÿng nhißt kb*T 

angle = zeros(n,1); 

Mt = zeros(n,1); 

for i=1:n 

angle(i,1)=(u/Et)*H(i); 

Mt(i,1)=Ms.*langev(angle(i,1)); 

end 

res = Mt - y; 

function res = AutoFit2(sizeNP) 

global x y k V T MS 

Temp = T; 

n=length(y); 

H=x; 

V=4/3*pi*(sizeNP/2*10^-7)^3; 

u=V*MS; 

k=1.3806504*10^-16; % h¿ng sß Boltzmann 
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Et=k*Temp; 

angle = zeros(n,1); 

Mt = zeros(n,1); 

for i=1:n 

angle(i,1)=(u/Et)*H(i); 

Mt(i,1)=MS.*langev(angle(i,1)); 

end 

res = Mt - y; % Cÿc tißu hóa sÿ khác bißt ---> Fitting 

 

% ---L±u Ánh 

%Xu¿t ra �ßnh d¿ng .png, �ß phân giÁi 600 dpi,  

function save_figure_Callback(hObject, eventdata, handles) 

print(gcf,'-dpng','-r600','Hysteresis curves.png') 

% ---Tìm kích th±ßc h¿t  

function Find_NP_size_Callback(hObject, eventdata, handles) 

if handles.Find_NP_size.Value == 1 

    set(handles.Find_Mag_Sat, 'Value',0) 

end 

% ---Tìm �ß tÿ hóa bão hòa 

function Find_Mag_Sat_Callback(hObject, eventdata, handles) 

if handles.Find_Mag_Sat.Value == 1 

    set(handles.Find_NP_size, 'Value',0) 

end 

% End code 
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V. Táp giao dián cÿa ch°¢ng trình MATLAB (�ßnh d¿ng .fig) 3 làm khßp vßi 

hàm Langevin  
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VI. Ch°¢ng trình sinh dÿ liáu và bißu dißn hàm phân bá kích th°ßc lõi tÿ (các 

h¿t Fe3O4) sau khi thÿc hián ph°¢ng pháp <fitting to langevin=. 

%Hàm phân bß kích th±ßc lõi tÿ cÿa v¿t lißu Fe3O4/PGMA 

%Author: nthoang 

%Thesis PhD 

%BEGIN 

%Nh¿p thông sß thu �±ÿc tÿ thÿc nghißm (TEM ho¿c Langvin-Fit) 

m=3.76; %�±ßng kính trung bình TB (mean) cua lõi tÿ  

s=0.77; % �ß sâu phân bß (standard deviation) 

mu = log(m^2/sqrt(s+m^2)); %Tinh Mu = 1.297902339790859 

sigma = sqrt(log(1+s/m^2)); %Tinh xich-ma = 0.230289459641314 

x=lognrnd(mu,sigma,100,1); %T¿o database ng¿u nhiên vßi Mu&Xich-ma  

parmhat = lognfit(x); %Fit data 

figure %Plot 

hold on 

hist(x,1:0.1:15);colormap(summer); %winter, cool.... 

%Fitting Function  

v=1:0.1:15; 

plot(v,15*lognpdf(v,parmhat(1),parmhat(2)),'r') 

xlabel('�°ßng kính h¿t (nm)'); 

ylabel('T¿n su¿t (%)'); 

title('Hàm phân bß Logarit chu¿n cÿa các lõi tÿ Fe3O4 bên trong vi c¿u 

Fe3O4/PGMA'); 

%END 
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VII. Ch°¢ng trình Matlab bißu dißn các h¿t Fe3O4 vßi hàm phân bá Log-

normal thu �°ÿc tÿ thÿc nghiám trong mßt cluster. 

%Ham phan bo kich thuoc loi tu cua vat lieu Fe3O4/PGMA 

%Author: nthoang 

%Thesis PhD 

%BEGIN 

%Nhap data thu duoc tu Experimental (TEM hoac Langevin-Fitting) 

m=3.76; %Duong kinh TB (mean) cua loi tu 

s=0.77; % Do sau phan bo (standard deviation) tuong ung 

mu = log(m^2/sqrt(s+m^2)); %Tinh Mu = 1.297902339790859 

sigma = sqrt(log(1+s/m^2)); %Tinh xich-ma = 0.230289459641314 

set(gcf,'color','white') 

% sß h¿t Fe3O4 trong cluster 

n = 100; 

% T¿o tßa �ß ng¿u nhiên cho tâm h.c¿u [xyz] : �ißu chßnh fraction 

xyz = rand(n,3)*100; 

% random radius = lognrnd  

r = lognrnd(mu,sigma,100,1) 

% generate unit sphere (radius=1, center=[0,0,0]) 

[X,Y,Z] = sphere; 

% Plot vi tri cho cac particle trong cluster 

plotfun = @(c,r) surf(X*r + c(1),Y*r + c(2),Z*r + c(3)); 

% Tao Figure 

hf = figure; %Open figure 
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hf=colordef(hf,'white'); %color scheme 

hf.Color='w'; %background color 

%Hold 

hold on; 

axis equal; 

%ON/OFF grid 

grid on; 

%Plot all Particles 

h = cellfun(plotfun,num2cell(xyz,2),num2cell(r),'UniformOutput',0); 

%END 
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VIII. Táp �Åu vào 

Material file 

#=================================================

# material file 

#================================================= 

# Number of Materials 

#--------------------------------------------------- 

material:num-materials = 3 

#--------------------------------------------------- 

material[1]:material-name = FeA (3+) 

material[1]:damping-constant = 1.0 

material[1]:atomic-spin-moment = 5.0 !muB 

material[1]:cubic-anisotropy-constant = -1.54E-24 

material[1]:material-element = Mg 

material[1]:initial-spin-direction = -1,-1,-1 

material[1]:exchange-matrix[1] = -6.30863E-22 

material[1]:exchange-matrix[2] = -5.06981E-21 

material[1]:exchange-matrix[3] = 0 

material[1]:unit-cell-category = 1 

&. 
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#================================================= 

# unitcell file 

#================================================= 

# Unit cell size: 

8.397 8.397  8.397 

# Unit cell vectors:  

1.0 0.0 0.0  

0.0 1.0 0.0  

0.0 0.0 1.0  

# Atoms num, id cx cy cz mat lc hc  

56 

0 0.125

 0.125

 0.125

 0 0

 0 

1 0.875

 0.375

 0.375

 0 1

 0 

2 0.125

 0.625

 0.625

 0 2

 0 
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3 0.875

 0.875

 0.875

 0 3

 0 

& (còn r¿t dài) 

 

#================================================= 

# input file (for Hysteresis loop curves) 

#================================================= 

# Creation attributes: 

#------------------------------------------ 

create:particle 

create:sphere 

#------------------------------------------ 

# System Dimensions: 

#------------------------------------------ 

dimensions:unit-cell-size = 8.397 !A 

dimensions:system-size = 1360 !nm      # Median size of Fe3O4/PGMA 

dimensions:particle-size = 3.76 !nm     # Median size Fe3O4 (Fitting Langevin) 

#dimensions:particle-spacing = 1 !nm 

#------------------------------------------ 

# Materials_file: 

#------------------------------------------ 

material:file = magnetite.mat 
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material:unit-cell-file = magnetite.ucf 

#------------------------------------------ 

# Simulation control: 

#------------------------------------------ 

sim:temperature= 0 # 20 fit good experimental 

#sim:total-time-steps= 300000 

#sim:time-step= 1.0E-15 

sim:time-steps-increment = 1000 

sim:total-time-steps = 1000000 

sim:time-step = 1 !fs 

#--------------------------- 

# Dipole solver attributes: 

#--------------------------- 

cells:macro-cell-size= 2 !nm #Cubic macrocell side length 

dipole:solver= tensor         # Choose tensor, macrocell or atomistic 

dipole:field-update-rate= 100  

dipole:cutoff-radius= 2    # In units of cell size. 

#------------------------------------------ 

# Output_file: 

#------------------------------------------ 

#screen:time-steps 

#screen:magnetisation 

#------------------------------------------ 

screen:applied-field-strength 
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screen:applied-field-alignment 

output:real-time  

output:applied-field-strength 

output:applied-field-alignment 

output:magnetisation-length # |m|= |ZMi.Si|/Mi normalise magnetisation 

output:gnuplot-array-format 

 

config:atoms 

config:atoms-output-rate=1000 

config:output-format=text 
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Administrator: Hoang Nguyen  
Contact: nthoang@hcmip.vast.vn 

IX. H°ßng d¿n sÿ dāng cām HPC trong há �ián toán l°ßi HCMIP 

 

USER MANUAL 

High Performance Computing Cluster (HPC) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Chi ti¿t há HPC: http://hcmip.ac.vn/hpc/ 

1. ��ng nhÁp 3 SSH login 

Domain: hcmip.ac.vn 

Static IP: 119.17.228.12  

Port: 2222 

Sÿ dÿng command: ssh username@domain ho¿c ssh username@IP �ß truy c¿p 

vào hß HPC 

Username = há & tên vi¿t t¿t 

Ví dÿ: nthoang = Nguyßn Thanh Hoàng 

Password m¿c �ßnh cho tÃt cÁ user: ******** 

- Sau khi ��ng nh¿p vào hß HPC, username s¿ �°ÿc yêu c¿u �ßi password.  
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Administrator: Hoang Nguyen  
Contact: nthoang@hcmip.vast.vn 

*L°u ý: + �Åu tiên nhÁp password m¿c �ßnh 

              +Sau �ó mßi nh¿p password mßi và l¿p l¿i password mßi �ß xác thÿc 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

- T¿o passwordless cho giao thāc ssh: sÿ dÿng command <ssh-copy-id 

username@hcmip.ac.vn=, sau �ó nh¿p password vÿa �ßi á trên và �ÿi thông báo 

public-ssh-key cÿa máy client �ã �°ÿc add vào Master node. Thÿc hißn l¿i k¿t nßi 

ssh, tÿ bây giß Master node s¿ không hßi l¿i password. 

- Data quota c¿p cho mßi user là 30 Gb cho th° mÿc /home/$USER �ß l°u k¿t quÁ và 

code tính toán, khuy¿n nghß th°ßng xuyên backup data vß máy client ho¿c Data server 

($USERNAME@hcmip.ac.vn 3p 9999) 

2. T¿o file scripts �ß submit Job (Các file m¿u �ã �°ÿc gÿi s¿n vào th° māc 

/home/$USER) 

#!/bin/bash        

#PBS -N Job_name              # �¿t tên cho job 

#PBS -M Your_email                    # thay b¿ng email cÿa b¿n     
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#PBS -m abe           # �¿t cho hß thßng tÿ �ßng gÿi email thông báo (b:begin, 

e:error,a:abort) 

#PBS -j oe       #output & error �±ÿc ghi vào cùng mßt log file 

#PBS -l nodes=1:ppn=4:normal # nodes= sß node, ppn = sß logical CPU (thread) 

#PBS -q normal      # chßn queue thÿc thi (m¿c �ßnh là normal) 

Your_command                                                 # Lßnh �ß ch¿y code bình th±ßng 

Mpirun 3np $number_cpu ./command     # Lßnh �ß ch¿y code sÿ dÿng môi tr±ßng 

Parallel vßi th± vißn MPI 

* Note: sß core (number_cpu) phÁi thßng nh¿t trong toàn bß file script 

* Scripts normal-serial.sh s¿ sÿ dÿng 1 CPU/1 node �ß tính toán 

            normal-parallel.sh s¿ sÿ dÿng 4 CPU/1 node �ß tính toán 

           fast.sh s¿ sÿ dÿng 16 CPU/2 node �ß tính toán 

 super.sh s¿ sÿ dÿng 40 CPU/2 node �ß tính toán 

 excellent.sh s¿ sÿ dÿng 80 CPU/4 node �ß tính toán 

*Các $USER �ã �°ÿc t¿o passwordless �ß tính toán song song giÿa các compute-

nodes 

3. Submit, theo dõi và xóa Job: 

- �ß submit Job sÿ dÿng lßnh: qsub Job_name 

- �ß theo dõi Job sÿ dÿng lßnh: qstat (cho thông tin c¢ bÁn) 

qstat 3f ID_job (cho thông tin cÿ thß vß Job, các lßi �ang g¿p&) 

Mßt sß tr¿ng thái (state) cÿa Job nh°: Q (queue waiting- job �ang �°a vào hàng �ÿi 

�ß ch¿y), R (running- Job �ang �°ÿc thÿc thi), E (báo lßi và �°a vào hàng �ÿi, Job 

không �°ÿc thÿc thi) & 

L°u ý: Khi sÿ dÿng lßnh qstat �ß kißm tra tr¿ng thái Job, sau 1 thßi gian n¿u Job 

không chuyßn tÿ tr¿ng thái Q sang R ho¿c báo lßi E thì user nên ch¿y lßnh qstat 3j 

Job_ID �ß xem lßi cÿ thß cÿa Job nh¿m sÿa lßi. 

For student 

For guest 

For internal 
member 
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Mßt sß lßi c¢ bÁn:  

JOB_EXEC_OK              0        Job execution successful 

JOB_EXEC_FAIL1  -1  Job execution failed, before files, no retry 

JOB_EXEC_FAIL2  -2  Job execution failed, after files, no retry 

JOB_EXEC_RETRY  -3  Job execution failed, do retry 

JOB_EXEC_INITABT  -4  Job aborted on MOM initialization 

JOB_EXEC_INITRST  -5  Job aborted on MOM init, chkpt, no migrate 

JOB_EXEC_INITRMG  -6  Job aborted on MOM init, chkpt, ok migrate 

JOB_EXEC_BADRESRT  -7  Job restart failed 

JOB_EXEC_CMDFAIL  -8  Exec() of user command failed 

 

 

 

 

 

 

 

- �ß xóa Job sÿ dÿng lßnh: qdel Job_ID 

- �ß giÿ/dÿng t¿m thßi mßt Job: qhold Job_ID 

- Hißn t¿i do tài nguyên tính toán ch°a �°ÿc nâng c¿p nên mßi $USER chß �°ÿc 

thÿc hißn cùng lúc tßi �a 3 Job (�ßi vßi queue normal), 2 job (�ßi vßi queue 

fast). S¿p tßi khi má rßng tài nguyên tính toán s¿ nâng lên 10 Job/user. 
-  

4. Set environment: 
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-Sÿ dÿng file scripts exportPATH.sh �°ÿc vi¿t s¿n, �¿t t¿i /home/$USER/ �ß khai 

báo bi¿n môi tr°ßng nh¿m sÿ dÿng �°ÿc th° vißn openMPI, gcc compile, python3, 

pyscf ...trên các compute nodes. 

Ch¿y command duy nh¿t <sh ./exportPATH.sh=  

5. Package/software/library 

Các Package/Software �°ÿc cài �¿t trên hß HPC: 

+ gcc 9.3.0 

+ Python3.6 

+ Pyscf 

+Matlab 2018b (Student version) 

+ openmpi 4.1.4 

+ MPICH 4.0.1 

+ git 1.8.3.1 

+ curl 7.29.0 

+ Wget 1.14 

& 

- $USER khi mußn cài �¿t thêm packages (compile tÿ source code) thì �°ßng d¿n �ß 

cài �¿t chung cho t¿t cÁ $USER trên toàn hß thßng HPC là 

/share/installs/your_package/ ho¿c cài trên th° mÿc $HOME-DIRECTORY t¿i 

�°ßng d¿n /home/$USER/your_packages/, sau �ó exportPATH �ß sÿ dÿng. L°u ý 

phÁi cài �¿t vào mßt trong 2 �°ßng d¿n trên thì các compute-node mßi có thß 

share data vßi Master-node, n¿u cài �¿t vào �°ßng d¿n khác (�ß m¿c �ßnh) thì chß 

Master-node có thß sÿ dÿng các package/th° vißn mà $USER vÿa cài �¿t d¿n �¿n tình 

tr¿ng khi ch¿y thÿ code trên Master-node thì ho¿t �ßng nh°ng khi submit_job thì các 

compute-node không thß thÿc hißn các tính toán c¿n thi¿t. 
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- $USER cài �¿t các th° vißn và package sÿ dÿng PIP trong python thì sÿ dÿng 

command <pip3 install your_package/library= �ß cài �¿t trên master node, sau �ó 

sÿ dÿng command <pdsh pip3 install your_package/library= �ß cài �¿t trên các 

compute node. 

- Nh¿m h°ßng �¿n sÿ ßn �ßnh cho hß HPC nên các package/library cài �¿t tÿ các 

mirror source chß có user root/admin mßi có quyßn cài �¿t, các $USER mußn cài 

�¿t thêm các library/package �¿c bißt mà không thß compile tÿ source code vui lòng 

liên hß quÁn trß viên �ß �°ÿc hß trÿ. 
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X. H°ßng d¿n sÿ dāng cām HPC trong há �ián toán Comphys 

 

USER MANUAL 

High Performance Computing Cluster (HPC) 

 
1. ��ng nhÁp 3 SSH login 

$Domain: comphys.ddns.net 

$Static IP: 222.253.41.49 

$Port: 1122 

Sÿ dÿng command: ssh username@$Domain -p $Port �ß truy c¿p vào hß HPC 

Username = há & tên vi¿t t¿t 

Ví dÿ: nthoang = Nguyßn Thanh Hoàng 

Password m¿c �ßnh cho tÃt cÁ user: hcmip 
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- Sau khi ��ng nh¿p vào hß HPC, username s¿ �°ÿc yêu c¿u �ßi password.  

*L°u ý: + �Åu tiên nhÁp password m¿c �ßnh 

              +Sau �ó mßi nh¿p password mßi và l¿p l¿i password mßi �ß xác thÿc 

- $Users có thß t¿o passwordless cho giao thāc ssh: sÿ dÿng command <ssh-copy-id 
username@comphys.ddns.net -p 1122=, sau �ó nh¿p password vÿa �ßi á trên và 
�ÿi thông báo public-ssh-key cÿa máy client �ã �°ÿc add vào Master node. Thÿc hißn 
l¿i k¿t nßi ssh, tÿ bây giß Master node s¿ không yêu c¿u nh¿p l¿i password. 

- Tßng Data quota cho các $USER là 2Tb á �°ßng d¿n /media/data/$USER �ß l°u 
k¿t quÁ/dÿ lißu... Hißn t¿i Master Node ch°a �°ÿc c¿u hình Raid 1 (t¿o bÁn Backup 
cho dÿ lißu) nên khuy¿n nghß th°ßng xuyên backup data vß máy client. Khi c¿u hình 
Raid 1 xong, data s¿ �°ÿc tÿ �ßng t¿o ra nhißu bÁn sao dÿ phòng �ß �Ám bÁo an toàn 
vß dÿ lißu (s¿ thông báo sau). 

- Code tính toán mßi $USER nên �¿t t¿i �°ßng d¿n /home/$USER/, do dung l°ÿng 
SSD không lßn nên sau mßt thßi gian ng¿n $USER nên di chuyßn các k¿t quÁ/dÿ lißu 
vß �°ßng d¿n /media/data/$USER/ �ß l°u trÿ lâu dài.  

2. T¿o file scripts �ß submit Job (Các file m¿u �ã �°ÿc gÿi s¿n vào th° māc 
/home/$USER) 

*Serial_job.sh 

#!/bin/bash        

#PBS -N Job_name              # �¿t tên cho job 

#PBS -o /path/to/output/out 

#PBS -e /path/to/error/err 

#PBS -l nodes=1:ppn=1 # nodes= sß node, ppn = sß logical CPU (thread) 

#PBS -q serial      # chßn queue thÿc thi job 

Your_command                                                 # Lßnh �ß ch¿y code 

 

*quad_job.sh 

#!/bin/bash        

#PBS -N Job_name              # �¿t tên cho job 

#PBS -o /path/to/output/out 

#PBS -e /path/to/error/err 

#PBS -l nodes=1:ppn=4 # nodes= sß node, ppn = sß logical CPU (thread) 

#PBS -q quad      # chßn queue thÿc thi job 
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module load mpi-4.1                                     

Mpirun 3np 4 ./your_command                 # Lßnh �ß ch¿y code sÿ dÿng môi tr°ßng 
       Parallel vßi th° vißn MPI 

* Note: sß core (number_core) phÁi thßng nh¿t trong toàn bß file script 

* PBS -q   = serial s¿ sÿ dÿng 1 CPU/1 node �ß tính toán 

                  = quad s¿ sÿ dÿng 4 CPU/1 node �ß tính toán 

                  = octa s¿ sÿ dÿng 8 CPU/1 node �ß tính toán 

3. Submit, theo dõi và xóa Job: 

- �ß submit Job sÿ dÿng lßnh: qsub Job_name 
- �ß theo dõi Job sÿ dÿng lßnh: qstat           (cho thông tin c¢ bÁn) 

    qstat 3f ID_job (cho thông tin cÿ thß vß Job, các lßi 
�ang g¿p&) 

Mßt sß tr¿ng thái (state) cÿa Job nh°: Q (queue waiting- job �ang �°a vào hàng �ÿi 
�ß ch¿y), R (running- Job �ang �°ÿc thÿc thi), E (báo lßi và �°a vào hàng �ÿi, Job 
không �°ÿc thÿc thi), C (Complete 3 Job �ã hoàn thành)& 

L°u ý: Khi sÿ dÿng lßnh qstat �ß kißm tra tr¿ng thái Job, sau 1 thßi gian n¿u Job 
không chuyßn tÿ tr¿ng thái Q sang R ho¿c báo lßi E thì user nên ch¿y lßnh qstat 3j 
Job_ID �ß xem lßi cÿ thß cÿa Job nh¿m sÿa lßi. 

Mßt sß lßi c¢ bÁn:  

JOB_EXEC_OK              0        Job execution successful 

JOB_EXEC_FAIL1  -1  Job execution failed, before files, no retry 

JOB_EXEC_FAIL2  -2  Job execution failed, after files, no retry 

JOB_EXEC_RETRY  -3  Job execution failed, do retry 

JOB_EXEC_INITABT  -4  Job aborted on MOM initialization 

JOB_EXEC_INITRST  -5  Job aborted on MOM init, chkpt, no migrate 

JOB_EXEC_INITRMG  -6  Job aborted on MOM init, chkpt, ok migrate 

JOB_EXEC_BADRESRT  -7  Job restart failed 

JOB_EXEC_CMDFAIL  -8  Exec() of user command failed 
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- �ß xóa Job sÿ dÿng lßnh: qdel Job_ID 
- �ß giÿ/dÿng t¿m thßi mßt Job: qhold Job_ID 

 
4. Modules - environment: 

- M¿c �ßnh, các $USER �ã �°ÿc exportPATH �ß sÿ dÿng �°ÿc các software c¢ bÁn, 
tuy nhiên khi submit job �ß �Ám bÁo các Compute nodes hißu �°ÿc các 
package/sofware liên quan �ß ch¿y code và tránh sÿ xung �ßt giÿa các 
packages/software vßi nhau, vui lòng sÿ dÿng command <module load 
$software/packages-name= �¿t phía tr°ßc command ch¿y code �ß �Ám bÁo Job �°ÿc 
thÿc thi mà không bß báo lßi. 

 

- Chi ti¿t các command modules 3 environment: 

+ module avail: các packages/software �ã �°ÿc cài �¿t trên hß HPC 

+ module load $packages-name: tÁi packages c¿n thi¿t ra bi¿n môi tr°ßng 

+ module list: lißt kê các packages/software hißn �ang tßn t¿i trong bi¿n môi tr°ßng 

+ module unload $packages-name: ng¿t các bi¿n môi tr°ßng 

 

5. Packages/software/library 

- Các packages/software cÿa hß HPC �°ÿc cài �¿t t¿i �°ßng d¿n /share/installs/, 
�°ßng d¿n này �°ÿc SHARE cho mßi $USER và toàn bß các compute nodes trong 
hß. $USER có thß cài �¿t (b¿ng compile source code) các package thêm n¿u mußn t¿i 
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�°ßng d¿n này �ß sÿ dÿng trên hß HPC (ho¿c liên hß quÁn trß viên �ß �°ÿc hß trÿ). 
Vì �°ÿc SHARE sÿ dÿng chung nên $USER vui lòng không remove/delete các 
Folder/files trong �°ßng d¿n này. 

- $USER cài �¿t các th° vißn và package sÿ dÿng pip3 trong python3 (m¿c �ßnh là 
python3.7) thì sÿ dÿng command <pip3.7 install your_package/library= �ß cài �¿t 
trên hß. 

-$USER sÿ dÿng phiên bÁn khác cÿa python (#3.7) thì sÿ dÿng pip3.9/pip3.10 �ß 
install packages c¿n thi¿t. 

- Nh¿m h°ßng �¿n sÿ ßn �ßnh cho hß HPC nên các package/library cài �¿t tÿ các 
mirror source chß có user root/admin mßi có quyßn cài �¿t, các $USER mußn cài 
�¿t thêm các library/package �¿c bißt mà không thß compile tÿ source code vui lòng 
liên hß quÁn trß viên �ß �°ÿc hß trÿ. 

6. Pyscf 

 Các $USER n¿u g¿p khó kh�n khi cài �¿t Pyscf t¿i th° mÿc /home/$USER thì 
có thß sÿ dÿng script �°ÿc �óng gói s¿n �ß cài �¿t tÿ �ßng. Sau khi login, t¿i th° mÿc 
/home/$USER sÿ dÿng l¿n l°ÿt các command sau: 

cp -rf /share/pyscf-install   /home/$USER 

cd pyscf-install 

sh ./pyscf-install.sh 

 

7. Mßt vài ví dā vß script submit job 

Các file script m¿u d°ßi �ây có s¿n t¿i �°ßng d¿n /share/scripts/ 

 

*Job sÿ dÿng openmpi �ß tính toán song song 

#!/bin/bash 

#PBS -N test 

#PBS -l walltime=1:00:00   #chßnh l¿i walltime cho phù hÿp vßi job, �¢n vß Hour 
(1:00:00 = 1 giß) 

#PBS -o /home/nthoang/out  #chßnh l¿i �°ßng d¿n cho phù hÿp và tên output mong 
mußn 

#PBS -e /home/nthoang/err   #chßnh l¿i �°ßng d¿n cho phù hÿp và tên error mong 
mußn 

#PBS -l nodes=1:ppn=4 

#PBS -q quad  #Chßn queue phù hÿp cho job.  
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cd test 

module load mpi-4.1 

module load gcc-9 

mpirun -np 4 ./vampire-parallel 

 

*Job sÿ dÿng th± vißn openmpi �ß tính toán song song và python3.7 

#!/bin/bash 

#PBS -N test 

#PBS -l walltime=72:00:00 

#PBS -o /home/$USER/out 

#PBS -e /home/$USER/err 

#PBS -l nodes=1:ppn=8 

#PBS -q octa  #defines the destination queue of the job.  

cd test 

module load mpi-4.1 

module load python3 

python3.7 h2o.py 

 

*Job sÿ dÿng th± vißn openmpi, python3.9 và gcc-9 

#!/bin/bash 

#PBS -N test 

#PBS -l walltime=128:00:00 

#PBS -o /home/$USER/out 

#PBS -e /home/$USER/err 

#PBS -l nodes=1:ppn=8 

#PBS -q octa  #defines the destination queue of the job.  

cd test 

module load mpi-4.1 

module load python3.9  #***# 

module load gcc-9 
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python3.9 h2o.py 

 

#***#nhß export PATH cho pyscf vào ~/.bashrc tr°ßc: 

export PYTHONPATH=/home/$USER/pyscf:"$PYTHONPATH" 

 

*�ßi vßi các bài toán lßn/phân tÿ lßn: 

#!/bin/bash 

#PBS -N test 

#PBS -l walltime=240:00:00 

#PBS -o /home/$USER/output_job 

#PBS -e /home/$USER/error 

#PBS -l nodes=1:ppn=32:bigmem 

#PBS -q molecular  #defines the destination queue of the job.  

cd test 

module load python3 

python3.7 C6H10O3.py 

 

8. Sync data/k¿t quÁ tính toán tÿ há HPC vß máy cá nhân: 

Có nhißu cách �ß copy/sync data giÿa máy client và hß HPC. 

1) Sÿ dÿng giao thāc SFTP trên file explorer cÿa Linux Distro/MacOS/Web browser 
có hß trÿ SFTP 

sftp://$USER@comphys.ddns.net:1122/home/$USER/$path-to-data 
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2) Sÿ dÿng command: 

Sÿ dÿng riêng l¿ các command nh° scp, sshpass, rsync&  

scp -r -P 1122 $USER@comphys.ddns.net:/home/$USER/$path-to-data 

rsync -azvh -e "ssh -p 1122" $USER@comphys.ddns.net:/home/$USER 
/path/to/data/storage/on/PC/laptop 

(�ß sÿ dÿng rsync, máy client phÁi �°ÿc cài �¿t rsync) 

Ho¿c k¿t hÿp nhißu command: 

sshpass -p <$password-of-user= scp -r -P 1122 
$USER@comphys.ddns.net:/home/$USER/$path-to-data 

sshpass -p "$password-of-user= rsync -azvh -e "ssh -p 1122" 
$USER@comphys.ddns.net:/home/$USER /path/to/data/storage/on/PC/laptop 

trong tr°ßng hÿp t¿o passwordless giÿa máy client và HPC. N¿u �ã t¿o passwordless 
thì không c¿n sÿ dÿng sshpass. 

3) Sÿ dÿng software cÿa bên thā 3: 

Mßt sß ph¿n mßm thông dÿng mißn phí trên cÁ môi tr°ßng windows/linux nh° 
WinSCP, Filezilla, Cyberduck& 


