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L1 cam doan

T6i xin cam doan luin &n Tién si "Nghién ctu tinh chit chuyén pha
smectic - isotropic sit dung tuwong téc vi md trong cAu tric tinh thé
16ng" 13 cong trinh nghién cttu khoa hoc ciia t6i dui sy hudng dan ciua PGS.
TS. Ngo Vin Thanh va TS. Nguyén Thi Lam Hoai.

e Noi dung ludn 4n khong cé syt sao chép tai ligu, cong trinh nghién cttu cia

tac gid khéc.

o Nhitng tai liéu tham khéo duge sit dung trong ludn an da duge trich dan

va liét ké trong muc Tai lidu tham khdo mot cach ro rang, chi tiét.

« Nhimg két qua nghién ctu trong luén dn 1a hoan toan trung thyc chua

duge bit ki téc gid nao khéc cong b trong cdc cong trinh khéc.

Néu khong ditng nhu théng tin da trinh bay & trén, t6i xin hoan toan chiu trach

nhiém.

Ha Noi, ngay 0 thdng 6Fnam 2024
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L1 cam on

Dé hoan thanh ludn 4n nay, t6i xin giti 16i cAm on séu sdc tdi céc thay co, anh
chi dong nghiép, ban beé va gia dinh.

T6i xin giti 16i cidm on dén lanh dao va gido vu Hoc vién Khoa hoc va Cong
Nghé, Vién Han Lam Khoa hoc va Cong nghé Viét Nam da tao diéu kién cho
t6i duge hoc tap va nghién cfu dé hoan thanh lndn 4n nay. Toi xin gii 16i
cadm on dén céc cac gidng vien Khoa Vat Ly, Hoc vién Khoa hoc va Cong nghé
da gitip t6i trang bi thém nhitmg kién thitc nén tang quan trong thudc chuyén
nganh nghién cttu ctia minh.

T6i xin gifi cdm on dén tap thé céc thiy c6 hudng dan dé 13 PGS. TS. Ngb
Vin Thanh va TS. Nguyén Thi Lam Hoai.

T6i mudn bay t6 long biét on séu sic nhit t6i nguoi hudng dan ciia téi, PGS.
TS. Ngb Van Thanh vi sy huéng dan nhiét tinh, nhimg 16i khuyén va sy khich
1¢ trong sudt thai gian t6i hoan thanh ludn &n nay. Piéu ndy gitp t6i phat trién
k¥ niing nghién ctru ctia ban than va thye sy hitu ich cho con dudng nghién cltu
sau nay cua toi.

Téi xin bay t6 1ong biét on chan thanh nhat dén TS. Nguyén Thi Lam Hoai,
da luén quan tam ginp do t6i rat nhicu, tin tinh hudng dan t6i trong subt qua
trinh hoc tap, nghién ctu va hoan thanh luén an.

Téi ciing xin gl 10i tri 4n dén Gido su H. T. Diep (Dai hoc Cergy, Phap),
méc dit do khodng céch dia Iy nmmg GS van nhiét tinh, danh thoi gian de giai
dép cdc cau héi toi gip phéi trong qué trinh viét luén an.

T6i xin giti 10i cAm on t6i Trung tdm Vat 1y Quéc té UNESCO da hé trog
kinh phi nghién citu cho Nghién citu sinh.

Toi xin gii 10i cam on dén Hé théng tinh toan hiéu nang cao (HPCO1 -
VAST), gitp t6i thuc hién nhitng bai toin nghién cffu ctia minh.

T6i xin cam on cdc ban ddng nghiép Tran Son Ting, Nguyén Trong Béo Son

cing trong nhém nghién citu da cing nhau lam viéc nhém, thao luan, trao doi,
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déng gép cac ¥ kibn.

Téi xin cam on tit ca ciac anh chi dong nghiép Phong Tu héa, Vién Vat
1, diic bigt 1a chi Nguyén Thi Van Anh, chi la nguoi da dong vién va hé trg
thuong xuyén, gidp toi biét cach cin bing giita cong viee va cude song.

Téi ciing xin cdm on ban Nguyén Thi Hai Yén, ban Tran Thi Thanh Mai la
nhitng ngudi ban than thiét, chia sé voi t6i nhitng khé khén trong viée hoc tap
va qué trinh hoan thién ludn an.

Cubi cing, t6i xin cam on hd me hai bén gia dinh, anh Nguyén Van Binh,
chi Bui Thi Hué, chdu Nguyén Son Timg, chan Nguyen Td Linh, em Nguyén
Vin Vi, em Nguyén Thi Thu Hang, em Nguyén Dt Trong, em Nguyén Khanh
Linh va ddc biét chdng tdi 1a anh Nguyén Quang Minh, cing con trai Nguyén
Minh An, da gén bo, hd trg, 1a diém tua tuyet voi cho t6i trong sudt thoi gian

t6i hoan thanh qud trinh hoc tap va nghién citu.

Ha Noi, ngay 0LthdngF nam 2024

Téac gia luan én
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MG dau

Ly do chon dé tai

Tinh thé 16ng c6 mit & khip noi xung quanh cudc séng ctia ching ta nhu trong
chéat nhay ctia 6c sén, dau tho, chat déo c6 dd bén cao, 16p phil clia sao neutron,
son mdi, man hinh tinh thé 16ng,... [1]. Man hinh tinh thé 16ng hién dang ting
dung rong rai trong nganh thiét bi dién t& nhu dung lam man hinh quéng céo,
may tinh, tivi, dién thoai thong minh,... phuc vu cho cong viéc va giai tri [2].
Nghién cttu cai tién vé cong nghé tinh thé léng nham t6i wu héa chitc ning,
hiéu suat ctia céc thiét bi dién t& van dang dudc dién ra. Bén canh d6, nhdnh
nghién cttu mé réong nham khai thac cic tinh chit doc ddo ciia tinh thé 16ng
ciing dang ducc dién ra soi néi va c6 tiém ning trong mét s6 linh vuc nhu
nghién cttu vat liéu tai quy moé phan tit (nano-micro manipulation), ché tao vat
liéu méi (novel composite) hay cong nghé sinh hoc (biotechnology) [3]. Trong
tuong lai, tng dung ctia tinh thé 1éng sé duce da dang héa va ché tao 1a mot
trong nhitng nganh cong nghiép hang dau va cht chdt cia thé ki 21, dong thoi
né cling doi hoi cac nha khoa hoc, céc k¥ su phai nghién citu chuyén sau ve
khoa hoc va cong nghé tinh thé 16ng.

Dua trén cau tric phan ti, co ché hinh thanh cé thé phan loai tinh thé long
thanh tinh thé 16ng thermotropic va tinh thé léng lyotropic [4]. Tinh thé léng
thermotropic 1a tinh thé 1éng bao gdm cac phan t c¢6 dang khuan que hoic dia
det, cic pha ctia tinh thé 16ng thermotropic khac nhau hinh thanh khi thay doi
nhiét d6. Tinh thé 16ng lyotropic bao gom cac phan tit ludng cuc, cic pha tinh
thé long lyotropic khac nhau hinh thanh dua trén loai nong do va loai dung
moi.

Nam 1922, nha tinh thé hoc George Friedel [5] da cong bd vé céch phan
loai cdc pha khéc nhau ctia tinh thé 16ng thermotropic dua trén cic quan sat

cau tric quang hoc dudi kinh hién vi d6 la: pha nematic, pha smectic va pha



cholesteric (Hinh . Cho dén nay, 4p dung nhiéu phuong phap thuc nghiém,
chiing ta da biét cich phan loai nay 1a hoan toan chinh xéc. D6 chinh 1a céc
pha ctia tinh thé 16ng thermotropic, dugc phan biét béi su sip xép clia céc

phan t, cAu tao clia cac phan tit va cac tuong tc gitta cdc phan tit.

(a)

Hinh 1: Cé4c pha trang thai ctia tinh thé 1éng thermotropic: (a) Pha nematic, (b) Pha

smectic, (c) Pha cholesteric.

Pha smectic dudge tim thay 1a mot chat long c6 do nhét cao, cadc phan ti
trong pha smectic duge sap xép c6 trat tu va dinh huéng chung (director) theo
timg 16p, gan nhu tach biét nhau nhu Hinh [1b. C6 nhiéu loai ciu tric pha khéc
nhau ctia pha smectic, duge goi 1a cdc bién thé (polymorphism), chiing dudce
phan biét bdi su khac nhau vé kiéu sip xép clia cac phan tit trong cing 16p
va géc dinh huéng gitta mat phéng 16p véi dinh huéng chung ciia cic phan ti
16p dé. Khéao sat dic trung ctia cau tric 16p ctia pha smectic 14 mét linh vuc
nghién cttu hap dan cho cac nha khoa hoc, ¢é thé ké dén mét sé nghién ctru gan
day nhu: pha smectic nam trong khéng gian bi giéi han [6][7], khdo sit tham
s6 trat tu ctia pha smectic [8], tinh chat dong hoc clia mang moéng smectic [9].

Hop chat clia pha smectic ¢ nguon goc tu nhién hoac duge diéu ché trong
phong thi nghiém déu thé hién cac dic tinh ctia tinh thé léng trong mot pham
vi nhiét d6 nhat dinh. Khi nhiét d6 nam ngoai khoadng d6, cdc phan tit cla
pha smectic dudi anh hudng ctia ngudn nhiét bat dau dao doéng, dan dén pha
v3 cac trat tu. Khi thay ddi nhiét d6, pha smectic ¢ thé xay ra mot sb6 hién
tuong chuyén pha nhu: chuyén pha gitta cdc pha smectic, chuyén pha smectic -
nematic ho#ic chuyén pha smectic sang pha isotropic.

Hién tuong chuyén pha smectic - isotropic 1a chuyén pha tit pha tinh thé
16ng sang pha 16ng. Nghién ctru thuc nghiém vé hién tuong chuyén pha smectic
- isotropic da dudc thuc hién trén nhiéu hé khic nhau nhu: tit cac hé sinh hoc 1



cac hat virus ban linh déng [10] dén khuan colloidal [11] dén cic hé polyethers
tinh thé 16ng [12] va céc dai phan ti& héa hoc 12CB [13-15].

Két qua thuc nghiém vé chuyén pha smectic - isotropic ¢6 dau an quan trong
v6i cong dong khoa hoc dudc T. Stoebe va cic cong su cong bod trén tap chi
Physical Review Letters vao nam 1994 [16]. Muc dich ctia nghién ctu dé la
khéo sat hién tuong chuyén pha ctia ciu tric mang mong smectic cé cong thitc
héa hoc HIOF5MOPP va HSF7TMOPP. Két qua nghién citu ciia Stoebe da phat
hién ra hién tugng tan chdy doc ddo clia cic mang smectic. Ban dau mot nhom
cac 16p tan chay hay néi cdch khéc cdc phan t& & cic 16p dé mat trat tu vi
tri va trat tu dinh hudéng, sau dé ting 16p, ting 16p tiép theo tan chdy va pha
v két cau theo 16p clia mang smectic d6. S6 16p tan chay ti 1é v6i nhiét do
chuyén pha theo quy ludt ham s6 mii. Bén canh d6 cic nghién ctiu [13,/17] con
xac dinh duge chuyén pha smectic - isotropic 1a chuyén pha loai 1, véi su cling
ton tai hai pha smectic va pha isotropic trong qué trinh chuyén pha.

Céac nghién cttu da phat hién hién tugng tan chay theo 16p ciia pha smectic
cling xuat hién trén cac hgp chit khac nhu 40.8 [18], 54COOBC [19], 8CB [20],
F3MOCPF6H50B va HSOCPH110B [21] 4 - (hexyloxy)- 4 -(pentadecaf
luorooctyloxy) phenyl ester [22], 12CB [23], dan dén rat khé dé c6 thé tong
quét héa cac két qua nghién citu.

Dé giai thich hién tuong tan chdy ciu tric mang ciia pha smectic ciing nhu
co ché ciia hién tuong d6, cac nghién citu Iy thuyét dua trén 1y thuyét chuyén
pha Landau-de Gennes [24,25]. Y tuéng chinh ctia Iy thuyét Landau-de Gennes
13 tai 1an cdn diém chuyén pha tham s6 trat tu ctia hé sé thay déi. Tuy nhién,
tham s6 trat tu ctia pha smectic dude dinh nghia rat khiac nhau trong céc
nghién citu. Ngoai ra, cic nghién cttu 1y thuyét ciing tap trung vao kiém ching
mdi quan hé gitta s6 16p va nhiét do chuyén pha.

Bén canh dé dé giai thich co ché ctia hién tuong tan chay theo 16p, nghién
cttu ctia Geminard vao nam 1997 [26] va Pankartz vao nam 1999 [27] cho rang
nguyén nhan cia su tan chay doé la do cac qua trinh hinh thanh pha mdéi trong
nhiét dong luc hoc va do khiém khuyét trong cau tric tinh thé. Tuy nhién
nghién cttu ciia Dolganov vao nam 2022 [23] lai cho rang d6 la do su bién
ddi ctia bé mit clia cau tric mang. Do dé, cdc nghién 1y thuyét vé chuyén pha
smectic - isotropic van con chua théng nhat vé tham sb trat tu ctia pha smectic,
ciing nhu giai thich co ché ctia su tan chay theo 16p.

Vé mé phoéng, vao nam 2020, GS. Hung T. Diep da dé xuat md hinh Potts



linh dong 6 trang thai dé mé hinh héa cic cau tric pha smectic [28]. M6 hinh
nay da mo ta dugce su linh déng ctia cdc phan ti tinh thé 16ng. Nhém nghién
cttu da st dung phuong phap moé phéng Monte Carlo v6i thuat toan Metropolis
dé khéo sat cc hién tuong chuyén pha smectic - isotropic. Day 1a nghién ctu
dau tién mo phdéng pha smectic bang phuong phap mé phong Monte Carlo thé
hién dugce su linh dong clia cdc phan ti tinh thé 1éng. Nghién ctu da thiét 1ap
thanh cong trat tu ciia pha smectic bang cdch lam lanh hé tit pha isotropic.
Tuy nhién, qué trinh chuyén pha smectic - isotropic tai lan can nhiét d6 chuyén
pha chua ducge mo ta thuce su ro rang.

Tt nhitng phan tich trén, c6 thé thiy céc nghién citu vé chuyén pha smectic
- isotropic van con mdt s6 méat han ché. Thit nhat, han ché vé mé hinh 1y thuyét
cho pha smectic. C6 thé thiy hién tugng chuyén pha smetic - isotropic da dudc
tién hanh trén nhiéu hop chat khéc nhau bang céc phuong phép thuc nghiém,
do vay ching ta can mdt mé hinh 1y thuyét tong quat dé xdc minh va tong
quét héa céc két qua thue nghiém. Thit hai, 1& han ché vé két qua nghién citu.
Chua thuc su c6 nghién ctu mé phéong nao mo ta ban chat dong hoc ctia qué
trinh chuyén pha smectic - isotropic. Qua trinh tan chay theo 16p quan sat dudc
trong thuc nghiém, chua duge mé ta trong bat ki nghién cttu mé phéng nao.

Khi ma cdc ing dung ciia pha smectic trong ky thuét va cong nghé van dang
tiép tuc dudc nghién citu. Va cac tinh chat doc ddo ctia pha smectic néi chung
va céc pha tinh thé 16ng néi riéng thuong xuat hién ca trong viung pha tinh
thé 1éng va céc viing 1an can chuyén pha. D6 chinh 1a dong luc thic day ching
t61 tién hanh nghién ctu vé pha smectic véi tiéu dé: Nghién cttu tinh chéat
chuyén pha smectic - isotropic stt dung tuong tic vi mé trong ciu

tric tinh thé 16ng.

Muc tiéu nghién cttu

« Nghién cttu su chuyén pha smectic sang pha isotropc va khao sét cac dic

trung chuyén pha.

« Phat trién cdc md hinh 1y thuyét mé t& tuong téc vi mo gitta cac phan tit
trong pha smectic nham mé phéng chi tiét qua trinh chuyén pha smectic

- isotropic.

o Cai tién t6i wu hoéa thuit todn mo phong Monte Carlo phit hdp véi tinh
thé 1ong.



Pbéi tuwgng va pham vi nghién cttu

« Déi tuong nghién ctu 1a céc dai lugng nhiét dong trong qué trinh chuyén
pha tit pha smectic sang pha isotropic ctia tinh thé 1éng. Cac dai luong
nhiét dong bao gom nang lugng, nhiét dung riéng, tham sb trat tu, su
thing gidng clia tham s6 trat tu va ham phan bd theo ning luong tai mot

nhiét do xac dinh.

e Pham vi nghién cttu la nghién cttu sé tap trung vao phan tich va danh gia
cic dai lugng nhiét dong theo céc yéu t6 anh hudng nhu kich thuée heé,
nong do phan ti, loai tuong tac. Tt d6 xem xét dé hiéu cich ching anh

huéng dén qué trinh chuyén pha.

No6i dung nghién citu

« Nghién cttu vé hién tugng chuyén pha smectic ciia tinh thé 16ng sit dung
mo hinh Potts.

« Nghién cttu vé hién tuong chuyén pha smectic ciia tinh thé 16ng stt dung

mo6 hinh Potts md rong c6 déng gép clia thé nang Lennard-Jones.

Phuong phap nghién citu

Trong ludn 4n nay, dé khio sat hién tuong chuyén pha smectic, ching téi st
dung phuong phap mo phéng Monte Carlo, mé hinh nghién citu la mo6 hinh
Potts linh ddng 6 trang thai twong tu nhu trong nghién cttu [28]. Day 1a mdt
md hinh thé hién duge nhitng tinh chat dac trung ctia phan tit tinh thé 16ng.
Bén canh d6, dé khic phuc nhuoc diém ciia két qua nghién ctu trude, ve phuong
phap mo6 phéng ching t6i da cai tién thuit todn Metropolis va dong thdi sit
dung ky thuat Wang-Landau.

Y nghia khoa hoc va thuc tién cia dé tai

Pha smectic 1a mot dang pha tinh thé 16ng c6 cau tric dic biét, trong dé céc
phan ti tu sap xép thanh céc 16p song song. Trong ving lan cin chuyén pha,

cac thay doi xdy ra trong cau tric ctia pha smectic, gdy anh huéng déng ké



dén tinh chat ctia pha nay. Dé hiéu r6 hon vé ciu tric va tinh chit trong ving
lan can chuyén pha, nghién cttu can tap trung vao phan tich chi tiét cac hién
tuong va tuong tac xay ra gitta cdc phan ti. T viée tong hop va tim hiéu céc
két qua nghién ctru vé chuyén pha smectic - isotropic, ching téi nhan thay rang
viéc phat trién mo hinh 1y thuyét cho pha smectic 1a can thiét. Nghién ctru
Iy thuyét va moé phéng déng vai tro quan trong trong viéc giai thich va kiém
chimg thuc nghiém céc hién tugng chuyén pha trong tinh thé léng. Thong qua
nd lue nghién ctu nay, ching t6i hy vong c¢é thé kham phé sdu hon vé cau tric
va déng hoc ciia qué trinh chuyén pha smectic - isotropic. Diéu nay c¢6 thé dan
dén viéc phat trién céc cong nghé tién tién hon, nham cai thién hiéu suit va
tng dung ctia cac thiét bi stt dung tinh thé léng. Pong thoi, két qua nghién cttu
nay c6 thé gép phan vao su phét trién ctia linh vuce khoa hoc vat liéu, dong thoi
md ra co hdi cho cic ing dung tiém nang trong cic nganh céng nghiép khic

nhau.

B6 cuc cua luian an

Ludn 4n c6 gom 2 phan chinh dugc trinh bay trong 4 chuong. Phan 1 gom
chuong 1 va chuong 2, gi6i thiéu vé ddi tuong nghién cttu, mé hinh va phuong
phap nghién cttu. Phan 2 gom chuong 3 va chuong 4, trinh bay ve két qua

nghién cttu ctia ludn 4n. Noi dung cac chuong cu thé nhu sau:

« Chuong 1. Téng quan vé tinh thé 16ng. Ching tdi trinh bay vé trang thai
tinh thé 16ng, phan loai tinh thé 16ng va cic pha tinh thé 16ng thermotropic.
Dong thoi, ching toi gidi thiéu mot sd tmg dung clia tinh thé léng va tinh

hinh nghién cttu chuyén pha smectic ctia tinh thé 16ng.

« Chuong 2. M6 hinh va phuong phdp mé phong. Mé dau chuong nay, ching
t6i gidi thiéu ve cdc mo6 hinh spin dé mo6 phoéng céc hé vi mo va tép trung
trinh bay vé mo hinh Potts linh dong ting dung trong khao sat tinh thé
16ng. Cudi ciing, chiing toi sé gi6i thiéu vé phuong phap mo phéng Monte
Carlo st dung thuit todn Metropolis, cdc ky thudt biéu do va ky thudt
Wang-Landau.

« Chuong 3. Nghién citu chuyén pha smectic - isotropic stt dung mé hinh
Potts. Trudc tién, tu nghién cttu cia GS H. T. Diep st dung m6 hinh
Potts linh dong thiét 1ap trat tu pha smectic, két qua mo phéng chua mo



t& 10 rang két qua trong thuc nghiém. Ching t6i Iy giai vi sao can cai tién
thuat toan mo phong va stt dung céc k¥ thudt nang cao. Tiép theo, ching
to1 sé khdo sat chuyén pha smectic - isotropic theo kich thudc, nong do

phan ti va loai tuong tac gitta cac 16p phan ti trong moé hinh.

« Chuong 4. Nghién cttu chuyén pha smectic - isotropic stt dung mé hinh
Potts md rong. Chiing t6i mé rong Hamiltonian thém thé nang Lennard-
Jones. Chiing t6i khao sat qué trinh chuyén pha smectic - isotropic trong

md hinh md rong ndy theo nong do va tuong tdc Lennard-Jones.

o Cuoi cung la phan két ludn bao gom cac ket qua chinh cta luan an.



Chuong 1
Tong quan vé tinh thé 1é6ng

1.1 Gidi thiéu vé tinh thé 16ng

Tinh thé 16ng 1a pha trung gian gitta pha ran va pha 16ng. Tinh thé 16ng thé
hién tinh di huéng ctia tinh thé ran nhu di huéng quang, di huéng dién, di
huéng tit, nhung lai ¢c6 d6 linh dong nhu chat 16ng thé hién qua dé nhét, su
chay, khong cat dudc va tao thanh giot.

Tai litu dau tién ghi nhén su phét hién ra tinh thé 1éng ducc bdo cdo boi
nha thuce vt hoc ngudi Ao Friedric Reinitzer, khi éng tién hanh xéc dinh nhiét
do néng chdy clia hgp chat cholesteryl benzoate vao nam 1888 [29]. Hop chat
hitu co nay c¢6 dang tinh thé ran, mau trang ¢ nhiét dd phong. Trong khi dun
néng, éng thu duoce hai diém nhiét dd chuyén pha. Tai diém nhiét d6 tht nhét
145,5°C (melting point - T},,,) ong thu dugc chat 16ng dang van duc. Khi tiép
tuc tang nhiét do, tai diém nhiét do thit hai 178,5°C (clearing point - T,) chat
16ng d6 trd nén trong sudt. Su kién thu duge hai diém nhiét d6 va chat long
van duc duge Reinitzer giti mau va thao ludn két qui nay véi gido su vat 1y
ngudi Ditc Otto Lehmann [30]. Gido su Lehmann khao sét chat 16ng van duc
bang kinh hién vi phan cuc ciing thu dude két qua tuong tu nhu két qua cia
Reinitzer. T d6 thuadt ngit “tinh thé 1éng” ra doi chinh 1a chi chat 1éng van
duc va md td mot trang thai méi ctia vat chat. Cho dén nay cac hop chat tinh
thé 16ng da dude ting dung rat rong rai trong khoa hoc va cong nghé [31].

Sau khi phét hién ra tinh thé 1éng vao nim 1888, nghién cttu vé céc pha cta
tinh thé 1éng dugc tiép cAn ban dau bang cic phuong phép thic nghiém [30]
b&i Otto Lehmann, Daniel Vorlander va Georges Friedel, thu dugc rat nhiéu

cic két qua quan trong nhu cach phan loai cic cau tric pha, phét hién ra hién



tuong ludng chiét clia tinh thé 16ng.

Nghién cttu vé pha va chuyén pha tinh thé 16ng da c¢6 dau an 16n trong giai
Nobel ctia nha vat Iy ngusi Phap Pierre-Gilles de Gennes vao nam 1991 [32]. De
Gennes da déng gép quan trong trong viée tong quat héa 1y thuyét chuyén pha
Ginzburg-Landau [33], md ra kha niang 4p dung ly thuyét Landau-de Gennes
cho cdc hé ciu tric phiic tap hon, dic biét 1a 4p dung cho cac hé tinh thé 16ng.

1.2 Phan loai tinh thé léong

a) Tinh thé 16ng Thermotropic

Tinh thé 16ng thermotropic (Thermotropic LCs) dudc hinh thanh khi dun néng
mét hop chét & trang théi ran, ton tai trong mot pham vi nhiét dé nhat dinh nao
dé. Mot s6 Thermotropic LCs 1a para-Azyxonisole (PAA), cholesteryl benzoate,
4 - (n-pentyl) - 4 cyanobiphenyl (5CB),...

Hinh 1.1: Minh hoa ciu tao héa hoc phéan tit tinh thé 16ng hinh khuan que [34].

Phan tit hinh thanh nén Thermotropic LCs ¢é chung tinh chat di huéng
(anisotropic). D6 1a trong hinh dang phén t, truc phan tit (molecular axis) cé
do dai khéc hai truc con lai. Cu thé, phan tit c6 dang hinh khuan que (rod-
shaped) hoac dang dia det (disc-like) duge minh hoa trong Hinh va Hinh
1.2

Céc phan ti c6 hinh dang dic biét nay thudng c6 chung mét dinh huéng gan
nhu song song véi nhau theo mdt truc nao dé duge goi la trat tu dinh huéng
tam xa. Tao nén mdt trong nhitng tinh chat wu viét ctia cadc hop chat & trang
thai Thermotropic LCs d6 la tinh di huéng. Bén canh dé, cac phan tit cung c6
su sip xép tudn theo médt trat tuw nhat dinh ndo dé, tao nén cdc pha ciu tric

khac nhau ciia Thermotropic LCs.
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Hinh 1.2: Minh hoa cau tao héa hoc phan tit tinh thé 1éng hinh dia det .

Thermotropic LCs hinh thanh béi cdc phan tit hinh khuan que hay con goi
1a calamitics liquid crystal bao gom céc pha cau triic nhu: nematic, smectic va

cholesteric.

Hinh 1.3: Minh hoa pha nematic bao gom céc phan t c6 chung dinh huéng 7. Hinh
vé dudce lay tit nguon: https://en.wikipedia.org/wiki/Liquid_crystal.

Pha nematic dugc dat tén theo tiéng Hy Lap 1a tit nema cé nghia la chudi,
bt nguodn tit hinh &nh cic chudi quan sat dudi kinh hién vi ciia pha nematic.
Céc phéan tit nematic duge sip xép & vi trf ngdu nhién trong khong gian. Truc
ctia cac phan tit ¢6 thé dao dong nhung luén dinh huéng gan nhu song song
v6i nhau theo mot huéng wu tién 7, tao nén trat tu dinh huéng tam xa (Hinh
1.3).

Pha smectic dugc tim thay 1a mot chat 16ng ¢6 do nhét cao, tén pha smectic
c6 nguon goc tit tieng Hy Lap smectos c6 nghia 1a mot loai bong béng xa phong.
Céc phan t trong pha smectic duge sap xép ¢ dinh hudng theo ting 16p, gan
nhi tdch biét nhau nhw Hinh [1.4] Béi vy ma mdi 16p c6 thé trugt di trong


https://en.wikipedia.org/wiki/Liquid_crystal
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khong gian tuong tu nhu cau tric ctia bong béng xa phong.

Cac lop phan tir

Hinh 1.4: Pha smectic bao gom céc phan ti sap xép theo ting 16p phan ti. Hinh vé
dugce tham khdo tit nguon: https://en.wikipedia.org/wiki/Liquidcrystall

Pha smectic c¢6 nhiéu bién thé, tuy nhién cé thé chia thanh 3 dang chinh

phu thudc vao cach sip xép clia cic phan tit trong mot 16p:

m@@&

OO

i o%o

smectic A smectic C
(a) (b) (c)

QmLLtIL 4.

Hinh 1.5: C4c ciu tric pha smectic. (a) Pha smectic A, (b) Pha smectic B, (c) Pha

smectic C .

e Pha smectic A nhu Hinh c6 céc phan tit sap xép vudng gbc v6i miit
phing clia mét 16p vat liéu nhung khong dinh hudng theo mét truc wu tién
nao va khong cé trat tu vi tri dac biét trong 16p.

 Pha smectic B nhu Hinh cac phan tit ¢6 dinh huéng vuong goc vii
mit phing ctia mét 16p tuong tu pha smectic A, nhung cdc phan tit dudc

sap xép thanh moét mang ludi cac hinh luc gidc.

« Pha smectic C nhu Hinh phan tit duge sip xép khong theo trat tu vi
tri nhu pha smectic A, nhung cac phan tit gitta cac 16p khac nhau ¢6 cung


https://en.wikipedia.org/wiki/Liquid crystal
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dinh huéng va nghiéng mét géc nao dé so véi véi cdc mit phiang 16p phan

°

tu.

Pha cholesteric dudc quan sat thay trong cac hop chat chita cholesterol vi 1y
do nay ching dugce dat tén la cholesteric. Phan tit ctia pha cholesteric 1a cac
phan tit bat ddi xting (chiral molecule). Céc phan tit ndy c6 cdc dong phan 1ap
thé 1a c¢6 cung cong thitc phan tit va trinh tu cdc nguyén ti lién két, nhung
khac nhau vé dinh huéng ba chiéu ciia cdc nguyén ti ctia ching trong khong
gian. Cau tric pha cholesteric dudc minh hoa trén Hinh .

4

H(- Y

/-’\'.
P

Hinh 1.6: M6 phéng cau tric pha chiral nematic (bén trai) va pha chiral smectic (bén

phéai). Hinh vé duge 1ay tit nguon: https://en.wikipedia.org/wiki/Liquidcrystal.

Cau trtc pha chiral nematic: truc cdc phan t@ ciing dinh huéng gan nhu
song song theo mot hudéng chinh tuong tu nhu pha nematic. Tuy nhién, cac
huéng chinh c6 xu huéng quay theo mdt géc nao dé, tao nén mot cau tric xody
clia cac phan t. Su thay doi géc phu thudc vao nhiét d6, khi nhiét d6 cao,
gbc quay 16n, bude xodn (pitch) nhd lai; khi nhiét d6 thap, géc quay nhé, budce
xoan ting lén.

Cau tric chiral smectic: cdc phan tit ciing sap xép theo ting 16p. Hudng
nghiéng clia cdc phan tit thay doi dan dan qua cac 16p. Khi nhiét d6 cao, géc
nghiéng 1a nho, bude xoan 1a dai; nhiét do thip, goc nghiéng 14 dai, bude xofn

la ngan lai.

b) Tinh thé l6ng Lyotropic

Tinh thé 16ng Lyotropic (Lyotropic LCs) thu dugc bang cdch hoa tan cic hop

chat trong mot dung moi 6 nong do, nhiét do va 4p sudt thich hop. Mot sbd


https://en.wikipedia.org/wiki/Liquid crystal

13

Lyotropic LCs 1a Kelval, glycerol moncoleate,... dudc quan tAm nhiéu trong céc
nghién cttu sinh hoc.

Phéan tit cia Lyotropic LCs duge minh hoa trén Hinh gom cac phan
ttt amphiphilic ¢c6 mot dau wa nude (hydrophobic group) va mot dau ki nudce
(hydrophilic group). Vi du dién hinh ciia phan tit wa nuéc 1a khi cho phan tit
mubi vao nude, mudi bi hoa tan vao nuée. Nguac lai, vi du ctia phan ti ki nude
14 khi d6 dau vao nude thi dau khéng tan trong nude va sé tao thanh 2 16p rat

r0 rang.

\ Piu ua nude “I
A ol

|

Diu ki nude

Hinh 1.7: Hai loai phan ti ctia Lyotropic LCs: phan tt soap (bén trai), phan t
phospholipid (bén phai) ||

ok
% % % PPPTITTTY
%@ % LLL0L85051

Hexagonal Lamellar

Hinh 1.8: Céic pha ciia Lyotropic LCs. Hinh vé& dudc lay tit nguon: https:
//guymon.lab.uiowa.edu/article/photopolymerization-lyotropic-liqui\

d-crystalline-systems|

Khi hoa tan trong dung méi phan cuc vi du nhu nuée, phan tit soap tao cau

tric vesicle hodc phan t& phospholipid tao cau tric micelle hinh thanh nén mot


https://guymon.lab.uiowa.edu/article/photopolymerization-lyotropic-liqui \ d-crystalline-systems
https://guymon.lab.uiowa.edu/article/photopolymerization-lyotropic-liqui \ d-crystalline-systems
https://guymon.lab.uiowa.edu/article/photopolymerization-lyotropic-liqui \ d-crystalline-systems
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s6 pha trén Hinh : pha cubic, pha hexagonal va pha lamellar. Pha cubic bao
gom céc phan ti dat tai cic dinh ctia hinh 14p phuong. Pha hexagonal gom céc
phan ti dit trén cac dinh ctia hinh luc gidc. Pha lamellar c6 cau tric tao béi
cac 16p phan tit. Khi hoa tan trong dung moi khéng phan cuc vi du hexane,

ching tao cdc pha ddo nguge (reversed hexagonal phase).

1.3 Ung dung cta tinh thé 16ng

Dua trén su sap xép ctia cdc phan tit trong cau tric pha, tinh thé 1éng ¢6 nhimg
tinh chat quang hoc doc ddo hon trang thai léng thong thudng dude quan sat
trong hién tugng ludng chiét (birefringence) [39] va hién tugng di huéng dién
moi (dielectric anisotropic) [37]. Cac tinh chat nay chinh 14 nguyén 1y co ban
clia cac tmg dung cta tinh thé 16ng nhu:

e Man hinh tinh thé 16ng (Liquid Crystal Display - LCD) 14 méan hinh
phing ducc cAu tao nén béi cac didm anh sdp xép theo mang lusi. Mbi diém
anh chita tinh thé 1éng véi kha ning thay doi tinh phan cuc ctia 4nh sdng va
thay doi cuong do anh séang truyen qua khi két hop véi cac loai kinh loc phan
cuc. Mot man hinh tinh thé 16ng c6 thé chita hon 6 triéu diém anh.

M&i mot diém &anh bao gom mot 16p tinh thé 1ong dit gitta hai tam thiy tinh
vi cac dién cuc trong sudt Indi thiée oxide (IOT) dan dién tét, lang dong trén
mat bén trong ciia chiing. Mat bén trong dién cuc duge ndi véi nguon dién.
Mat bén ngoai ctia hai dién cuc trong suét 1a hai 16p kinh phan cuc vudng goc.
Khi ta ngit hodc bat ngudn dién cho phép ta thay d6i huéng ctia dnh sing
truyen qua tuong tmg hién thi hodc khong hién thi diém anh doé.

Nguyén 1y hién thi diém anh va khong hién thi diém anh dudc minh hoa
tréen Hinh . Hién nay, man hinh tinh thé léng dugc bat gip thuong xuyén
trong mot s6 thiét bi dién t& hién dai nhu tivi, man hinh mdy tinh, dién thoai
thong minh, méy tinh bang va dong ho k¥ thuét s6. Bén canh d6, cac thiét bi
LCD pho bién nho thiét ké nhe va méng khién ching thich hop cho mét loat
cac tng dung trong cac linh vuc khac nhau nhu giai tri, doanh nghiép, van tai,

ban 1é, khach san, gido duc va cham soc siic khoe.
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Hinh 1.9: Nguyén I hoat déng ciia man hinh tinh thé 16ng. Hién thi diém anh (bén
trai) va Khong hién thi diém &nh (bén phai). 1. Anh sdng khéng phan cuc. 2. Kinh
phan cuc. 3. Dién cuc trong sudt. 4. Tinh thé 1éng. 5. Anh sdng phén cuc .

e Cong tic quang hoc (Optical switch) diéu khién tia phan xa va tia khic
xa ¢ mit ra dua trén hién tuong ludng chiét clia tinh thé 16ng bang cach thay
ddi gid tri ctia chi s6 khic xa. Diéu nay dude thuc hién khi thay déi gbc tuong

quan gitta dudng truyen ciia séng téi va truc clia phan ti tinh thé long.

Mang nhya Polyester trong sudt

Lép hién thi nhiét do

Tinh thé long

Mang nhya mau den
— Bang keo

«—— L&p nilon

Hinh 1.10: Ciu tao ciia nhiét ké tinh thé 1éng. Hinh vé dugc tham khao tit ngudn:
https://www.thermographics.com/technology/liquid-crystal-thermometers.

e Nhiét ké tinh thé 16ng (Liquid crystal thermometer) ¢ cau tao gom cic
phan ti tinh thé 1éng pha cholesteric rat nhay cdm véi nhiét do (Hinh [1.10)).


https://www.thermographics.com/technology/liquid-crystal-thermometers

16

Bén canh d6, pha cholesteric clia tinh thé 1éng véi cdc phan ti ¢ cau tric
xody. Do dai ctia mot chu ki xody dude goi 14 bude xodn. Cau tric xody thay
ddi theo nhiét d6, do d6 bude xoén clia cdc phan tit ciing thay déi theo nhiét
d6. Pay chinh 14 nguyén 1y hoat dong ctia cic nhiét ké tinh thé 1éng. Su thay
ddi cu tric phan tit nay anh hudng dén céc budc séng anh sang dudc cac tinh
thé 1éng hap thu va phan xa, dan dén su thay doi 16 rang vé mau sic cia ting
nhiét do. Nhiét ké tinh thé 16ng c6 thé do nhiét d6 trong khoang tit +18°C dén
+34°C thuong duge sit dung trong viéc xac dinh nhiét do cac thung rugu hoac
nhiét do ho ca véi do chinh xac t6i 1°C.

1.4 Tinh hinh nghién ctu chuyén pha tinh thé
long

Bén canh nhing nghién citu ctia tinh thé 16ng nham tng dung trong san xuat

cdc man hinh tinh thé 16ng. Tinh thé 16ng ciing duge nghién ctu rat réng rai

béi ¢6 nhiéu cau tric pha, cic dic trung va ting dung ctia céc hién tuong chuyén

pha rat da dang ,.

Pha smectic Pha nematic Pha isotropic

mét trat tu vi tri va

mét trat tu vi tri : ; ;
i trat tu dinh hudng

Hinh 1.11: Qu4 trinh chuyén pha ctia Thermotropic LCs .

Qué trinh chuyén pha Thermotropic LCs dude mé td4 nhu Hinh .
Pau tién cic phan ti tao thanh pha smectic. Tiép theo, trat tu vi tri gitta céc
mit phéng bi phd v3, tuy nhién cdc phan tit van trat tu dinh huéng, tao thanh
pha nematic. Sau dé, trat tu dinh huéng cting bi pha vo, cdc phan tt hoan toan
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mat trat tu, chuyén sang pha isotropic. Su chuyén pha gitta cdc pha ciu triic
xay ra rat da dang nhu smectic A - nematic, cholesteric - smectic A, nematic
- smectic A - smectic C,... phu thuoc chii yéu vao dac tinh ctia chinh vat liu
tinh thé 16ng dé ciing nhu dnh hudéng clia cac diéu kién nhiét do, 4p suit va tu
truong.

Phuong phép thuc nghiém nghién ctu vé pha va hién tuong chuyén pha tinh
thé 16ng bao gdm phuong phap sit dung kinh hién vi phan cuc [43[44], phuong
phép may quét nhiét vi sai [45] va phuong phap tén xa tia X [46],... ).

Véi su phét trién clia todn hoc, cédc nha nghién cttu tiép tuc tap trung xay
dung céc 1y thuyét toan hoc dé nghién ctru giai thich céc tinh chat clia cdc pha
tinh thé 16ng. Nam 1923, xuat phét tit ¥ tudng coi tinh thé léng nhu mot chat
ran dan hoi, phuong phap nang luong tiu do Frank [47,48] khéo sat 4nh hudéng
clia cac bién dang trong tinh thé anh hudéng lén trat tu dinh huéng ciia tinh
thé 16ng. Hién nay, 1y thuyét ning luong tu do Frank 1a thudng dudce st dung
dé du dodn cau tric clia cc tinh thé léng dude bao boc bdi cac bé mat va tiép
xtic vOi cdc truong ngoai. Bén canh dé, khi tinh thé 16ng duge xem nhu 1a chat
16ng di hudng thi c6 thé ké dén 1y thuyét Maier-Saupe duge thiét 1ap vao nam
1958 [49-51].

Xuat phat tit 1y thuyét chuyén pha Landau, Pierre-Gilles de Gennes da dinh
nghia tham sb trat tu dé mé ta su chuyén pha ctia tinh thé 1éng trong Iy thuyét
Landau-de Gennes [52,/53]. Cu thé tham s6 trat tu khac khong néu hé & pha
tinh thé 16ng va tham sb trat tu bang 0 & pha 16ng. Loai chuyén pha dugc xéc
dinh thong qua su thay ddi ctia tham sb trat tu trong qua trinh chuyén pha.
Néu tham sb trat tu gidm ti tit ve 0 thi d6 1a chuyén pha loai 2. Trong khi d6,
néu tham sd trat tu giam dot ngdt vé 0 trong qué trinh chuyén pha thi d6 1a
chuyén pha loai 1.

V6i nhiing tién bo gan day veé kha nang tinh todn clia cidc phuong phép tinh
s6, ngay cang c6 nhiéu bai toan mé phéng hé tinh thé 16ng dugce thue hien [54].
Trong thuc té&, phan tit cla tinh thé 16ng ¢ cau tric phiic tap bao gom mét 16i
cting va mot chudi linh dong. Do dé, xdy dung mot mo hinh phan ti cung cap
day dii cac ddc trung ctia phan tit tinh thé 16ng thuc gap nhiéu khé khan. Tham
chi, ngay ca khi mo6 hinh dude xay dung nhu phan tit tinh thé 16ng thuc thi bai
toan mo phéng sé gap khé khan trong qud trinh xt 1y vi qua nhiéu tham sb.
Dan dén mé phéng thusng thuc hién trén nhitng mé hinh don gidn hon nhu mo
hinh Lebwohl-Lasher, mé hinh Gay-Bern,... M6 hinh Lebwohl-Lasher bao gom
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cdc phan ti déng vai tro nhu mot spin nam c¢d dinh trén mdi nit mang tinh
thé (tuong tu nhu cdc mo6 hinh Ising, mo6 hinh Heissenberg), truc dinh huéng
ctia phéan tit thay do6i trong khong gian [56,/57]. M6 hinh Gay-Bern mo phéng
cdc cAu tric pha tinh thé 1éng bang cdch coi thé niing tuong tdc clia cidc phan
tlt c6 dang thé ning Lennard-Jones [58,59)].

Trong phan tiép theo, ching tbi tip trung thio ludn vé nghién citu chuyén
pha clia pha smectic. Pha smectic dude dac trung béi cau tric phan 16p. Chiing
c6 kha nang tao thanh cic cau tric mang dudc treo tu do hoac dat trén mot
gia d6. Mic du, pha smectic duge phat hién tit dau thé ky trude béi Friedel [5]
vao nam 1922, tuy nhién, mai dén nhiing nim 1970, cau tric mang cia pha
smectic méi duge st dung rong rai trong cac nghién cttu thuc nghiém [60-62].

Khi tang nhiét do ctia pha smectic, cau tric mang khong vé ngay lap titc
ma xuat hién su tan chdy dan ctia cac 16p. Hién tuong tan chdy nay dudce phat
hién tit rat sé6m vao nam 1988 trong thi nghiém ctia Bottger [63]. Tuy nhién,
hién tuong nay thuc sy thu hit duge sy quan tam ctia cong dong khoa hoc khi
Stoebe va cac cong st cong bd mot sd nghién ctu chuyén pha smectic - isotropic
[16] ctia mot s6 hop chat nhu HI0F5MOPP va HSF7TMOPP dude ding trén tap
chi Physical Review Letters vao ndm 1994 [16] va mot s6 nghién cttu ctia Huang
va cdc cong su [64,65]. Phuong phap thuc nghiém dé x4c dinh nhiét do chuyén
pha trong nghién citu [16] 14 xdc dinh hé s6 phan xa va nhiét dung. Hé sé phan

xa dugc xac dinh theo cong thiic:
R = cN?, (1.1)

trong d6 ¢ 1a hang s6, N 1a s6 16p phan tit. Nhém nghiém ctru da xéc dinh duge
sut thay doi s6 16p clia pha smectic trong qué trinh chuyén pha dua vao gia tri
ctia R dugce biéu dién trong Hinh . Két qua thu duge 1a v6i pha smectic
bao gom 25 16p phan ti, qua trinh chuyén pha dién ra nhu sau:

- Tai nhiét d6 85°C, 10 16p phan tit bi tan chay, con lai 15 16p phén tu.

- Nhiét do hé tiép tuc tang lén, s6 luong 16p phéan tit con lai lan luct 1a 11, 9,
8,7,6,5,4,3va2.

- Tai nhiét d6 112°C, cau tric mang clia pha smectic hoan toan bi phé vé.
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Hinh 1.12: D6 thi hé s6 phan xa (Reflectivity) theo nhiét do (Temperature) [16].

Két qué ctia nghién cttu da mé ta rat chi tiét hién tuong chuyén pha smectic
- isotropic. Ban dau mdt nhém cac 16p tan chay hay néi cach khac cic phan
t & cac 16p d6 mat trat tu vi tri va trat tu dinh huéng, sau d6 ting 16p, ting
16p tiép theo tan chay va phé v két cau theo 16p clia mang smectic doé.

Chao va cdng su vao nam 1996 [18] da sit dung phuong phép nhiéu xa dién
tit (Electron diffraction) dé nghién cttu trong chuyén pha smectic A - smectic
B clia hgp chat 40.8 ciling dua ra két qua su tan chay theo ting 16p ctia pha
smectic.

Johnson va cdng su vao nam 1997 [64] va nhém nghién cttu ctia Pankrat [65]
da dung phuong phap phan xa quang do phan gidi cao tién hanh nghién ctu
chuyén pha smectic - isotropic ctia hop chdt HIOFSMOPP ciing thu duoce két
qua tan chay theo ting 16p.

Mot s6 két qud nghién cttu khéc cho rang su tan chdy theo 16p ciia chuyén
pha smectic - isotropic chi xudt hién trong cic hop chat tinh thé 16ng c6 chita
flour va khong quan sit dugc trong céc hop chat tinh thé long khong chita
flour. Tuy nhién, hién tugng tan chiy theo 16p dude quan sit thiy & hop chat
54COOBC trong nghién citu ciia Mirantse [19] da bac bé ludn diém trén va cho
rang ban chit clia su tan chiy phai 1a qud trinh phd quéat cho moi hop chét
cua pha smectic.

Mot két qua rat quan trong ctia hién tuong chuyén pha smectic - isotropic

1a s6 16p phan ti N ti 1é v6i nhiét do ¢ theo quy luat ham s6 mi [65]:

N oct™ (1.2)
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trong d6, t = [T.(N) — Ty]/Tp, v =~ 0.7 £ 0.04, nhiét do T.(N) 1a nhiét do bat
dau chuyén pha ctia N 16p phéan tit va Tp 1a nhiét d6 chuyén pha hoan toan ti
pha smectic sang pha isotropic.

bé xéc dinh co ché ctia su tan chdy theo 16p clia pha smectic, Pankratz va
cong su da tién hanh dong thoi nghién citu 1y thuyét va nghién ctu thue nghiém
[26,127,/66]. Céc tac gid da chi ra co ché clia hién tugng ndy 1a do qué trinh tao
pha méi (nucleation) va phat trién ciia cdc vong lap rdi loan (dislocation loop).
Nhiéu nghién cttu Iy thuyét mo ta qud trinh tan chdy theo 16p [20,27,67-H69)]
ciing da dugc tién hanh bang phuong phép trudng trung binh [68], 1y thuyét
phiém ham mat do [69], Iy thuyét Landau-de Gennes [20,67]. Vi cac tham sb
phit hop, cac biéu thic toan hoc déu cé su tuong dong véi quy luat phu thude
theo ham s6 mil cila s6 16p tan chy nhu phuong trinh [L.2) Tuy nhién, co ché
xay ra cua hién tuong tan chdy theo 16p van chua thuc su ro rang.

Mukherjee va cic cong su [24,25] da dung 1y thuyét chuyén pha Landau-de
Gennes md rong dé xem xét chuyén pha clia pha smectic A va smectic C sang
pha isotropic. Tham sb trat tu ctia pha smectic dudc thiét lap bao gom ca
thanh phan tham sb trat tu dinh huéng va tham sb trat tu vi tri. Két qua thu
dugce chuyén pha smectic - isotropic 1a chuyén pha loai 1, khi gid tri tham s6
trat tu giam dot ngdt vé 0 tai nhiét do chuyén pha. Tuy vy, két qué clia céc
nghién cttu nay chua chi ra dude su tan chay theo 16p ciia pha smectic.

Bén canh d6, vao nam 2015 [70] va nam 2016 [71] cdc nghién cttu dung
phuong phap thiy dong luc hoc va phuong trinh Navier-Stokes dé giai thich
dong hoc cua hién tuong tan chay cia pha smectic.

Trong nghién cttu cong bd vao nam 2015, de Jeu va cdc cong su [72] gidi
thich su tan chdy ctia pha smectic bang stt dung 1 thuyét Landau-de Gennes
va 1y thuyét tao mam (nucleation theory). Két qua chi ra khi tang nhiét do,
cAu tric mang ctia pha smectic ¢6 su mit can bang gitta luc kéo va luc dan
hoi. Dan dén qud trinh tao pha méi va gy nén su tan chay theo 16p ctia pha
smectic.

Tuy nhién, méi day Dolganov va céc cong su [23] vao nam 2022 da dua ra
mot co ché méi ctia hién tugng tan chdy clia pha smectic, khac véi co ché dugc
md ta trong cac két qua thuc nghiém va 1y thuyét trude day. Do 1a, do su bién
doi ctia bé mat ciia cAu tric mang (meniscus) gdy ra su tan chdy theo 16p ctia
pha smectic.

Ching ta c¢6 thé thay, méc du cé su tién bo trong su hiéu biét vé chuyén pha
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smectic - isotropic trong thdi gian qua, tuy nhién mé hinh 1y thuyét moé ta qua
trinh dong hoc hién tuong tan chiy theo 16p van chua thuc su dude phét trién
manh me.

Cung v6i su phét trién clia cdc hé thdng tinh todn manh mé, cic nghién citu
mé phong cho cac hé tinh thé 1éng ciing phat trién manh, tuy nhién cic nghién
cttu chit yéu mo6 phéng cho pha nematic. Pha smectic do dic trung cé do trat

tu cao hon pha nematic nén gay khé khan cho viéc thiét 1ap mé hinh cho pha

smectic.
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Hinh 1.13: Minh hoa anh chup cdc phan tit trong qué trinh mo6 phéng (Cac trang
thai ctia phan tit duge biéu dién bang cic mau khic nhau). Tai nhiét do cao, hé &
pha isotropic (bén trai). Hé & pha smectic véi cac phan tit duge sap xép theo 16p (bén

phéi).

Mot s6 nghién cttu mo phéng cho pha smectic st dung moé hinh hat ctng
(hard-particle model) , trong dé cht yéu nghién ctu dang hinh hoc cia
phén ti tinh thé 1éng vi du hinh tru cau (spherocyclinder), dua ra diéu kién ti
1¢ gitta chiéu dai va ban kinh hinh tru cau sé hinh thanh pha smectic 6n dinh
7).

Vao nam 2020, GS H. T. Diep va céc cong sut da cong bd nghién cttu mo ta
qué trinh doéng hoc clia su chuyén pha smectic - isotropic bang phuong phép
mo phong . Nghién cttu da thiét 1ap dudc trat tu theo 16p clia cac phan tit
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tinh thé 1éng ctia pha smectic khi ha nhiét d6 ctia hé tit pha isotropic dudge mé
ta trén Hinh [1.13] Tuy nhién két qua khao sat chua mé ta duge hién tugng tan

chay theo 16p cuia pha smectic.

1.5 Két luan chuong 1

Mg dau chuong nay, chiing t6i da gidi thiéu vé lich s phat hién ra mot trang
thai méi ciia vat chat d6 1a trang théi tinh thé 16ng vao nam 1888. Tinh thé léng
bao gdm céc phan tit hitu co duge phan loai thanh tinh thé 1éng thermotropic
va tinh thé 16ng lyotropic. Tinh di huéng dién méi va hién tuong ludng chiét
13 nguyén 1 ¢6 ban cho nhiéu tng dung ciia tinh thé 16ng. Véi cau tric pha
da dang, tinh thé 16ng thermotropic md ra nhiéu trién vong va tiém nang cho
cac nghién citu vé chuyén pha. Phan cudi ctia chuong nay, chiing to6i da trinh
bay cac nghién citu chuyén pha smectic - isotropic. Chiing ta c6 thé thiy rang,
hién tai chua c6 su dong thuan vé mat 1y thuyét clia co ché xay ra su tan chdy
theo 16p clia chuyén pha smectic - isotropic. Bén canh d6, chua thuc su ¢6 mot
mo hinh 1y thuyét nao mo ta day da va chinh x4c cdc ddc trung ciia hién tudng
chuyén pha smectic - isotropic. Chinh vi viy, dé gidi quyét cdc van dé nghién
citu trén, ching t6i tién hanh nghién ctu nay véi muc tiéu chinh 1a thiét 1ap
mé hinh vat 1y 1y thuyét dé nghién ctu su chuyén pha smectic - isotropic ctia
tinh thé 16ng. Tong quan vé phuong phap nghién citu sé duge trinh bay trong
chuong 2 va cac két qua ma ching t6i nghién citu sé dude trinh bay trong

chuong 3 va chuong 4.
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Chuong 2

M6 hinh va phuong phap

mo phong

2.1 Cac moé hinh spin

Mb hinh spin 1& mot mé hinh 1y thuyét déng vai trdo quan trong trong vat ly.
Trong mot mo hinh spin tong quéat bao gom: Cau tric mang biéu dién trat tu
sap xép hinh hoc clia céc spin, tdp hop cdc céc trang thai cla spin va dinh
nghia vé tong niang luong ctia md hinh spin duge trinh bay bang Hamiltonian.

M6 hinh spin dau tién dudc dé xuat béi Wilhelm Lenz, v6i muc dich khao
sat ve chuyén pha ctia vt liéu tit theo nhiét d6 14 moé hinh Ising. M6 hinh Ising
dua ra céc thong tin hitu ich vé hanh vi ciia hé, bién d6i ctia cdc dai luong nhiét
dong luc hoc tai lan can nhiét d6 chuyén pha. Hién nay, tng dung ctia cdc mo
hinh spin 14 mo6t linh vuc phat trién manh mé ciia nghién citu chuyén pha va
cac hién tuong t6i han trong cdc hé chat 16ng, chat ran, tinh thé 1éng, polymer.

Duéi day, chiing t6i trinh bay khai quat vé mdt s6 mo hinh spin.

M6 hinh Ising

Mo hinh Ising dude dé xuat bsi Wilhelm Lenz vao nam 1920, ngudi hoc tro cia
ong 1a Ernst Ising da phét trién mo hinh, dua né tré thanh mo hinh toan hoc
quan trong ctia cd hoc théng ké [75]. Hamiltonian cho mo hinh Ising 1a:
H=->Jjooj, (2.1)
(i)
trong do, J;; la biéu dién tuong tac trao doi, spin Ising o;, of nam tai nit mang

i, trong tinh thé, moi spin ¢6 thé nhan hai gid tri o; = +1 tuong ting ¢ thé 1a
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hai trang thai T va | cia moment tit spin trong vat liéu tu, la trang thai 1ong
hodc trang théi khi, ciing c6 thé 1a kim loai A hodc B trong hop kim, chi s6 1ay
tong i, 7 duoc lay cho cac spin lan can trong mang tinh thé.

M6 hinh Ising m6 ta rat tét qué trinh chuyén pha sat tit - thudn tit ctia vat
liéu tit trong khong gian hai chiéu va ba chiéu. Su chuyén pha c6 su pha vo dbi
xtng theo nhu 1y thuyét chuyén pha Landau va dude dic trung bdi tham sb
trat tu do la do tiur hoéa.

M6 hinh XY

M5 hinh XY 14 mé hinh spin mit phang (planar spin model). M6 hinh XY
gdm cac spin S; dat tai cdc nit mang trong tinh thé, nam trén mot dudng tron
trong mat phang zy véi goc dinh huéng 6; € [—n, 7]. Him Hamiltonian ciia mo
hinh spin XY v6i mo ta noi trén la:
H=-> J;S:.S;=)> Jij (57 ST + SYSY), (2.2)
(i,5) (i,5)
hay
H=->Jy;Si.S; = > Jijcos(0; — 0;), (2.3)
(i.7) (,5)
trong do J;; la hang s tuong tac trao doi, ki hi¢u S¥, SY 1a toa dd hinh chiéu
cua vector S;, 57, S]y 1a toa do hinh chiéu ctia vector S; trén truc toa do O,

Oy va tong lay theo cac spin lan cn trong mang tinh thé.

Ciap xoay

: i
i/[ S
rriis Trscacs i
R |

Nhi¢t do thip < Nhigt do chuyén pha - Nhiét d§ cao

Hinh 2.1: Chuyén pha Kosterlitz-Thouless ctia mé hinh XY hai chi¢u. Tai nhiét
do thap, hé ton tai nhitng cAu hinh spin c6 céc cip xody - phan xody. Tai nhiét
dd cao, hé chi con cic cap xody don. Hinh vé duge tham khao tit nguon: https:

//www.nobelprize.org/uploads/2018/06/fig fy_en_16_phasetransition.pdf.
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M6 hinh XY 14 mé hinh déng vai tro quan trong khi nghién cttu chuyén
pha Kosterlitz-Thouless [76,77]. Chuyén pha Kosterlitz-Thouless hay con goi 1a
chuyén pha topo, 1a chuyén pha giita trang thai c6 ton tai cip xody kép (xody
- phan xo0dy) sang trang thai chi con xody don duge mo ta nhu Hinh 2.1 Khéc
v6i chuyén pha sat tit - thudn tit duge biéu dién qua mé hinh Ising. Day 14 mot
loai chuyén pha dic biét, khi khéng cé su pha vé déi xing.

M6 hinh Heisenberg

Mo hinh Heisenberg duge Werner Heisenberg dé xuit vao nam 1928 [78] va
da tré thanh mo hinh co ban dé nghién cttu cac hién tuong dong hoc spin.
Mé hinh Heiseinberg gom tap hgp céc vector spin trong khéng gian ba chiéu,
S; = (S%,57,57). Céc spin dit tai cac ntit mang, c6 the dinh huéng trong toan
b6 khong gian, chinh vi viy mo hinh XY la trudéng hop dac biét ciia mo hinh
Heisenberg, khi cic spin chi ndm trong mét mat phang. Mo hinh Heisenberg

duge dinh nghia bsi Hamiltonian:

H=-— <Z]> Jij (S:.8;) = — <ZJ> Jij (SPS7 + SYSY + S787) (2.4)
trong d6 J;; la nang lugng tuong tac trao doi ctia cac cip spin lan can gan
nhat.

M6 hinh Heisenberg ¢6 dién mot chieu c6 10i giai chinh xéc trong rat nhicu
hé vat 1y [79]. M6 hinh c6 dién Heisenberg hai chiéu duge quan tdm tit nhitng
nam 1960 13 mo6 hinh dé nghién cttu tit tinh ctia cdc hé spin [80,81]. Két qua
noi bat nhéat 1a dinh Iy Mermin-Wagner [82,83]. Noi dung ciia dinh 1y trinh
bay trong cac hé cé doéi xing lién tuc trong khong gian mot hodc hai chiéu,
khong c6 su phé vé ddi xtng nao tai nhiét do khac 0. Tuy nhién, mot sé két
qua nghién cttu khéc chi ra rang mo hinh c6 xay ra chuyén pha tai nhiét do

httu han.

Mo hinh Potts

M6 hinh Potts 14 mot mé hinh phd bién trong vat 1 thong ké, nham mo ta su
chuyén pha tit pha trat tu sang mat trat tu trong cdc hé vat 1y chat ran [84,85].
Mo hinh Potts lan dau tién dudc dé xuit vao nam 1943 bdi Julius Ashkin va
Edward Teller [86]. Khéic véi mo hinh Ising, tmg dung ban dau dé nghién citu
cac hé vat 1y cu thé nhu vat liéu ti, chuyén pha trang thai khi sang trang thai



26

16ng. Muc dich ctia mé hinh Potts duge 4p dung trong nghién ctiu loai chuyén
pha trat tu - mat trat tu, vi viy c6 thé 4p dung cho nhiéu hé vat 1y khac nhau.
Pén nam 1951, trong luan an tién si ctia minh, Renfrey Potts xdy dung mo
hinh Potts bang cach téng quat héa tit méd hinh dé xuit béi Cyril Domb dé
giai bai todn spin véi 4 trang thai trong hé sat tit bi mat tit tinh tai nhiét do
chuyén pha Curie.

Trong mdé hinh Potts ¢ trang théi, tai moi nit mang ¢ duge dat mot spin,
mdi spin ¢6 thé nhan ¢ gia tri khdc nhau. Céc spin sap xép trén mot mang tinh
thé d chiéu, c6 gia tri 1a o;, trong d6 o; = 1,2, 3, ..., q. V6i ¢ = 2, ta ¢c6 m6 hinh
Ising hai trang thai.

Ban dau, trong mo6 hinh Potts, céc spin phan b déu trén mot dudng tron,
v6i gbc nhu sau:

_ 21

0, = — 2.5
. (2.5)

trong don=0,1,2,...,g — 1.
Nang lugng tuong téc ciia hé cho béi [84]:
H=—Y Jb). 2.6)
(i,4)
trong d6 i, j 1a chi s6 clia cdc vi trf ntit mang 1an can, J(6;;) 1a hang s6 tuong
tac trao doi. 0;; = 0, — 0n, la cac géc hgp bdi goéc gitia hai nit mang lan can.
M5 hinh dé xuit bsi Domb [85], Hamiltonian c6 dang:

H = J(Qw) = —&1 COSQZ'J', (27)

trong d6 €, 14 hing s6. Day 13 m6 hinh Potts trong mit phing (planar Potts
model).

St dung ham Kramer-Wannier, Potts da xac dinh dude diém t6i han ciia
mo hinh mang vudéng cho ¢ = 2, 3, 4.

Véi g > 4, Potts dua ra Hamiltonian cho mo6 hinh méi ¢6 dang [85]:
H = J(0;;) = e205r(ni, nj), (2.8)

trong d6 €2 > 0 cho m6 hinh sat tit va e5 < 0 cho mo hinh phan sat .
D4y chinh 14 mé hinh dudc st dung rong rai cho dén ngay nay khi nghién
citu cac hé vat ly phan tr, nguyén tit, va d6 dugce goi la “standard Potts model”.
Trong thuc té, khi xét ning luong tuong téc cia N, spin trong hé mot cach
day du ta viét lai Hamiltonian cho mé hinh Potts ¢ trang thai nhu sau [84]:

—BH =LY 6gr(0i,0)+ K > drr(04,05) + K3 > (00,04, 0%) + ..., (2.9)
i (i,3) (4,3,k)
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trong d6 B = 1/kpT, K = Bey , L, K3 1 cic hang s6 dac trung cho tuong téc,

o; 1a trang théi clia spin tai vi tri 4, 10 rang g, (0i, 0, 0)=1 néu tat ca cc

spin dang xét c6 trang thai nhu nhau. S6 hang dau tién 14 nang luong tuong

tac clia mot spin v6i mot spin cb trang thai 0. S6 hang thit hai 1a ning luong

tuong tac gitta hai spin. S6 hang thit ba 13 nang ludng tuong tac gitta ba spin.
Tich phan trang thai ctia hé la:

qg—1
7= (¢, L, K,K,) =Y e " (2.10)

trong d6 ¢ 1a s6 trang thai ctia spin, L 1a s6 spin, K, K, 14 cdc hang s6 tuong
tac.
Tu dé ta xéc dinh dude céc dac trung vat 1y cia hé déu thong qua nang luong
tu do trung binh xéac dinh bdai:
. 1
flq, L, K, K,) :A}gnooﬁsan(q,L,K,Kn). (2.11)

Nang lugng ctia hé xac dinh bdi:

E(q,L,K,K,) = _aaﬁ (¢, L, K, K,). (2.12)
Do tir hoa cua hé:
0
M(Q7L7K7Kn> :_87[/ (Q7L7K7Kn)' (213)
Va tham s6 trat tu: V1
m(q, L, K, K,) = 2 —. (2.14)
q—

Trong tam chinh ctia cdc mé hinh Potts 14 tim ra diém t6i han va quan sét
hién tuong x4y ra trong qué trinh chuyén pha gitta cdc trang thai trat tu -
mat trat tu. Mo hinh Potts da thanh cong trong viéc phan tich cic chuyén pha
trong cdc hé bang phuong phéap thuc nghiém ciing nhu 1y thuyét.

Trong bai bdo tong quét trinh bay vé mo6 hinh Potts ciia Wu vao nam 1982
[84], 6ng da trinh bay céc két qui tinh todn quan trong ciia mo6 hinh Potts.
Trong dé ban chat chuyén pha ctia mo6 hinh Potts trong khong gian hai chiéu,
ba chiéu va nhiéu chiéu duge trinh bay. Trong m6 hinh Potts biéu dién hé sét

tlt trén mang tinh thé hai chiéu, két qua thu ducc nhu sau:
« Khi sb trang thai ¢ < 4, chuyén pha ctia hé 14 chuyén pha loai 2.

o Khi s6 trang thai ¢ > 4, chuyén pha ctia hé 1a chuyén pha loai 1.
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Bén canh d6, xét trong khéng gian hai chiéu, nhiét do chuyén pha [87] c6 thé
duoc xac dinh theo cong thitc sau:

1
T, = i Ve (2.15)

Mo hinh Potts trong khong gian ba chiéu [88] cling thu duge mot sb két qua
nhu:

« Véi ¢ < 3 chuyén pha thu dugc 1a loai 2.
« V6i g # 3 chuyén pha thu dudc 1a chuyén pha loai 1.

Mo hinh Potts da dudc ting dung trong rat nhiéu linh vuc nghién citu khic
nhau nhu vat 1y [89-91], khoa hoc may tinh [92-94], sinh hoc [95,96], xa hdi
hoc [97]. Tuy nhién, véi mo hinh Potts hai chiéu van con mot s6 tranh cai nhu
ve dic trung ctia mo hinh Potts véi ¢ = 4 1a gié tri bién ctia khodng 2 < ¢ < 4,
ta quan sat thay su chuyén pha béc hai trong khi dé su chuyén pha bac mot
xay ra trong véi ¢ > 4 [98].

2.2 Mo hinh Potts linh déng

Mo hinh Potts linh dong (mobile Potts model) 1a mé hinh Potts trong dé cac
spin chua 14p day hoan toan cac vi trf nit mang [89]. Véi sb vi tri ntit mang
14 Nz, thi ta c6 s spin Ny théa man Ny, < N dé ddm bao tinh linh déng cta

cac spin trong toan bo tinh thé. Ching ta dit nong do phan tit la:

N
e =y, X 100% (2.16)

Hamiltonian cia m6 hinh Potts linh dong dudc cho bdéi:

H=—> Jj 5%%, (2.17)
(i.)
trong d6 (i, j) la nhiing cadp phéan tit 1an cén, o, = 1,2, ...,q 1a cac trang thai
clia phan tt, J;; 1a biéu dién tuong tc trao doi.
M6 hinh Potts linh déng da dude sit dung dé nghién citu chuyén pha clia
tinh thé 16ng [28,89] bang phuong phap mé phéng Monte Carlo, trong d6 kha
nang di chuyén clia cdc phan tit cia mo6 hinh Potts 14 ddc trung cho su linh

dong ctia cac phan tit tinh thé 1éng. Su linh ddng ctia céc phan tit duoc thé
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hién trong thuat todn mo phoéng, tic 1a trong qué trinh moé phong céc phan ti

c6 thé di chuyén sang cac vi trf trdng lan cn dudge minh hoa trén Hinh .

o
@ @
@ @

-

al
L\
|

Hinh 2.2: Minh hoa mé hinh Potts linh déng v6i cdc phan ti ¢6 thé di chuyén sang

vi tri trong 1an can.

S6 trang thai ctia cdc phan tit trong mo6 hinh Potts linh dong 1a tuong ing
v6i cdc dinh huéng khong gian clia céc phan tit tinh thé 16ng. Két qua nghién
cttu cua GS. H. T. Diep va cac cong su da thu ducc v6i mo hinh Potts linh
dong 6 trang théi, chuyén pha thu dugce la chuyén pha loai 1 duge md ta bang
sut gian doan ctia tham sb trat tu M tai nhiét d6 chuyén pha dude minh hoa
nhu Hinh 2.3]

Hinh 2.3: Két qud mo6 phong clia tham s6 trat tir ctia mo hinh Potts linh dong .

Hién tuong chuyén pha ctia md hinh Potts linh déng thu duge duge minh
hoa trén Hinh [2.4] 1a cdc phan tt & 16p bé mat sé bay hoi, sau d6 1a su mét
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trat tu clia cac 16p 16i bén trong trude khi xdy ra qué trinh chuyén pha. Bén
canh d6, nong do phan t& 14 mot tham s6 quan trong anh huéng dén qué trinh
chuyén pha ctia mo6 hinh Potts linh déng. Véi nong d6 phan tit thap ¢ = 20%,
cac phan tit bay hoi hoan toan, nén khong xéc dinh duge nhiét dé chuyén pha.

20"

(b)

Hinh 2.4: Minh hoa qué trinh chuyén pha ctia mé hinh Potts linh dong |@| Hé tai
nhiét do thap (bén trai) va hé tai nhiét do cao (bén phai).

Luén 4n sé nghién ctu mé phong chuyén pha smectic - isotropic stt dung mo
hinh Potts linh dong trong hai truong hop. Truong hop thit nhat, ching to6i st
dung mo6 hinh Potts linh dong v6i Hamiltonian nhu trong phuong trinh va
trudng hop thit hai v6i biéu thitc Hamiltonian mé réng trong phuong trinh .
Phuong phap nghién ctu cia luan an la phuong phap moé phong Monte Carlo,
sé dugc trinh bay chi tiép ¢ phan tiép theo.

2.3 Phuong phap mé phong Monte Carlo
2.3.1 Gidi thiéu
Phuong phdp mo phéng Monte Carlo 1& phuong phép ldy mau thong ké
(sampling) thong qua cac bo s6 ngau nhién thiét 14p trén may tinh. Theo nghia
rong nhat, bat cit phuong phap nao st dung sé6 ngau nhién déu c6 thé dudc
quy vao 16p phuong phap Monte Carlo.

Phuong phap Monte Carlo hién nay dugc st dung rong rai va la mot cong
cu quan trong trong linh vuc nghién cttu vat Iy & trang thai ran. P6i tuong

chinh ctia vat I trang thai ran 1a cdc hé nhiéu hat khong tuong tac véi nhau
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va cac hat tuong téc v6i nhau. Co hoc thong ké nghién citu cic hé vat 1y trang
thai rdn & trang thai can bang nhiét, nham tinh toan, giai thich cac tinh chat
vi mo ciia hé tit cac tinh chat vi mé. Tuy nhién, khé khan khi nghién ctu céc
hé nhiéu hat trén 1a do su ton tai sé luong 16n céc trang thai vi mo. Dé giai
quyét duge diéu nay, ching ta stt dung phuong phép tiép can ctia co hoc thong
ké 1a két hop cadc ham nhiét dong luc hoc va céc phuong trinh co hoc luong tit,
trong dé hai thanh phan quan trong nhat dé 1a ham phan bd Boltzmann va
ham tong théng ké.

O trang thai cAn bing nhiét, tai nhiét do T, xac subt tim thiy hé & trang

thai v ¢6 niang lugng E, tuan theo phan bd Boltzmann:
1
Pu = Ze—Eﬂ/kBT, (2.18)
trong dé kg 1a hing s6 Boltzmann, Z 1a ham tong théng ké cho béi:

7Z =Y e BulkeT (2.19)
"

Ham tong théng ké mo6 ta mdi lién hé gitta bitc tranh vi mé thé hién qua céc
trang théi ciia cdc hat va btic tranh vi mo6 thé hién trang thai nhiét dong luc
hoc ctia hé. Néu chiing ta biét duge ham tong théng ké thi ching ta ¢ thé thu
duge mot sb luong 16n thong tin vé hé va tinh toan céc trung binh théng ké

cua cac dai lugng vat ly theo cong thiic:

(A) =D Aupp, (2.20)
trong d6 A, la gid tri xac dinh dudc 6 trang thai p.

Kho khan 16n nhat trong co hoc théng ké 13 nham xac dinh duge ham tong
théng ké ctia hé. Khi hé gom s hat tuong tac it thi ham téng théng ké c6 thé
duge khai trién va thu dugc 16i gidi chinh x4c. Tuy nhién, dbi véi céc hé c6
s6 hat tuong téc 16n sé dan dén s6 trang thai kha di 1a vo cung 16n va thong
thuong ham tong thong ké 1a khong thé tinh chinh xdc duge. Mot trong nhimg
phuong phép dé giai quyét van dé trén chinh 1a phuong phap moé phéng Monte
Carlo.

Y tudng cbt 16i ctia phuong phdp méd phéng Monte Carlo 13 thay thé tit ca
cic trang théi ctia hé bang mot tap hop con céc trang thai {1, 2, i3, ..., fas}
dé xéc dinh trung binh théng ké theo cong thiic . Gid st xéc suat ctia trang
thai g 1 g,,. Ltc ndy, trung binh théng ké (A) duge xdc dinh duge biéu dién

nhu sau:
1

~ —
Zi

S
‘ -

(4) Ay ElkT (2.21)

I
)

1 S
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v6i ham tong théng ké

Mo
Z~=Y ge—Ew/kBT. (2.22)
=1 S

Chung ta xem xét cac tap hop trang thai c6 dong gop 1én vao trang thai can
bang nhiét, chinh vi vy thay vi lua chon cac trang théi c6 xac suat phan b déu
(phép thit don gidn), ta lia chon cdc trang thai tuan theo phan bd Boltzmann
(phép thit quan trong) nhu trong phuong trinh . Khi dé g, e~ Bui/kpT
trung binh théng ké dugc x4c dinh nhu sau:

1 M
<M=M;M, (2.23)

Trong phan tiép theo, ching t6i sé trinh bay vé thuit todn Metropolis, cho

phép tao ra cac cau hinh ctia hé tudn theo ham phan b6 Boltzmann.

2.3.2 Thuat toan Metropolis

Thuét toan Metropolis dugc phéat trieén tit nim 1953 tai phong thi nghiém qubc
gia Los Alamos trong chuong trinh phét trién vii khi hat nhan bdi Nicholas
Metropolis, Arianna W. Rosenbluth, Marshall Rosenbluth, Augusta H. Teller
va Edward Teller [100], sau d6 thuat toan dudc mé rong tong quat hon bsi W.
K. Hastings |[101]. Muc dich ctia thuat toan nay la danh cho cdc may tinh dién
t nhanh, tinh toan céc dac trung ctia cac hé bao gom nhiéu tuong tac.

Y tudng ctia thuat todn nhu sau: Dé tinh todn gid tri trung binh, ching ta
tao ra chudi Markov lién tuc clia céc trang théi, trang thai ban dau u tao ra
trang thai méi v v6i x4c suit chuyén trang thai cAn bang P(u — v). Chudi
Markov duge tao ra phai ergodicity (tiic 13 bang cdc vong lap trong mé phéng
Monte Carlo tit mot trang thai ban dau c6 thé tao ra tat ca cdc trang thai ciia

hé) va tuan theo diéu kién cAn bang chi tiét:
puP (= v) =p,P(v — p). (2.24)

Ta tach xdc suat chuyén trang thai cdn bang bao gom xac suit chuyén g(v — )

va x4c suat chidp nhan A(v — p):
Plv—pu)=gv—nAl — u). (2.25)

két hop phuong trinh va ta dugc:

Alp=v) _ 9w =1 gt (2.26)

Alv = p)  glp—v)
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trong d6 A = FE, — F,.

D6i vé6i thuat toan Metropolis, xac suat chadp nhan trang thai méi dugce lua
chon nhu sau:

A(pp — v) = min (1, eiAE/kBT) : (2.27)

Céan ctt vao noi dung vé cac thiét 1ap cdc trang thai ngau nhién thong qua
chudi Markov, théa man diéu kién vé phan bd xéc suat. Tém lai, thuat todn
Metropolis bao gom nhitng buéc co ban sau:
Buée 1: Khéi tao chuong trinh

« Chon trang thai ban dau i
« Dat thoi gian ban dau t
Buéc 2: Tao vong lap
« Lua chon trang thai ngau nhién tiép theo j
« Tinh todn gid tri xac suat chdp nhan A;_,;
« Chap nhan chuyén trang thai méi hay giit nguyén trang thai ban dau.
« Chuyén sang trang thai ké tiép bang cach dit t =t + 1

Pé thuc hién budc chidp nhan trang thai méi hay git nguyén trang théi ci,
thuét toan Metropolis tao ra diéu kién cho xdc suat chuyén. Cu thé, thuit toan

tao ra mot s6 ngdu nhién r nam trong khoang [0, 1].
« Néu E; < E; trang thai méi duge chiap nhan.

« Néu E; > E;, xac suat chdp nhan A4;,; = e AE/kBT duoe so sdnh v6i mot
s6 ngau nhién r trong khoang [0,1]. Trang thai mdi duge chip nhan néu

r < A;;. Bén canh d4, gitt nguyén trang thai cti néu r > A;_,;.

2.3.3 Ky thuit biéu do

Trong thuat toan Metropolis, chiing ta tinh toan trung binh nhiét dong tai cac
diém nhiét do roi rac. Tuy nhién, gan cac diém nhiét d6 chuyén pha, cac gia tri
nhiét dong ctia mot s6 dai lugng nhu nhiét dung riéng hay do cam tit tién ra
v6 cting. Thong thuong, ta khong thé xac dinh chinh xdc diém nhiét d6 chuyén
pha bang cach chia cdc diém nhiét do roi rac. Dé tranh nhiing khé khan do,
Alan Ferrenberg va Robert Haakon Swendsen [102] da dé xuéat ki thuét bicu
dd dé mo phéng hé tai nhiét do gan nhat v6i nhiét d6 chuyén pha T, sau d6
thiét 1ap duge bicu d6 nang lugng H (E) va xac dinh cdc trung binh nhiét dong.
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a) K¥ thuat biéu dd6 don

K thuit biéu do don 13 thuc hién mé phéng hé tai mot diém nhiét @6 7. Ham
tong théng ké tai nhiét d6 Ty cho béi [103]:

Z(Ty) = XS:eXp{ﬁoE(S)}
= %W(E)exp(—BoE), (2.28)

trong d6 tong dude lay cho tat ca cdc mic ning luong ciia céc trang théi vi
mo6, W (E) biéu dién su suy bién ctia mitc nang luong E khong phu thudc vio
nhiét do. Xac suat ctia hé tai nhiét do Ty cé mic ning luong E cho béi:

W(E) exp {~FoB(s)}

P B =)

(2.29)

Mat khac, trong qua trinh mé phong ta thu dugce:

H(E)

P(Ty, E) = Nirc

(2.30)

trong d6, Nysc 1a s6 buée Monte Carlo st dung dé thiét lap H(E).
So sanh hai biéu thie trén [2.29 va 2.30] ta cé:

W(E)exp{—BoE(s)}
Z(Tp) '

H(E) = Nuyc (2.31)

Ching ta xem xét mot nhiét do 7' gan nhiét do T,. Xac suat P(T, E) cho béi:
W(E) exp {—BE(s)}

P(T,E) = 2(1)
_ Z(To)H(E)exp{—(8 - fo)E}
NyeZ(T)

H(E) exp{—(5 - fo)E}
YpH(E)exp{—(8— fo)E}

Stt dung H(E) chiing ta cé thé tinh x4c suat hé c¢6 nang luong E, P(T, E) tai

(2.32)

cic nhiét do6 T gan Tp va trung binh nhiét dong clia cic dai luong theo cong
thiic:
(Ay => AP(T,E). (2.33)
E

b) Ky thuit biéu dd kép

K§ thuat bic¢u do kép [104] dugc biét 1a mot ki thuat c6 do chinh xac cao khi
xéac dinh cac tham s6 t6i han trong nghién cttu chuyén pha loai 2. Nguyén li

clia phuong phap biéu dd kép nhu sau.
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Dau tién ching ta thuc hién cdc mo6 phéng doc lap tai n diém nhiét do 7,
(i =1,...,n). Tai mdi di¢m nhiét do T}, s6 cac buéc Monte Carlo 13 N;. Ta thu
duge cac bieu do 1a H(E,T;) [103].

S H(E,T,) = N;. (2.34)
E

Tiép theo ta tinh ham mat do trang thai p(E) cho bdi:

_ zn=1 H(E77—;)
PE) = S N Z(T) T exp(—E(haT)’ (2.35)

trong d6 ham tong théng ké 1a Z(T;) 1a:

Z2(T) 3 p(E)e FIEoT (2.36)

Chiing ta cé thé xdc dinh p(E) va Z(T;) bang phuong phap tu hop. Su lua
chon céc diém nhiét d6 1an can Ty, Tb, ..., T}, tuong tu nhu cach lua chon nhiét
do Ty ctia phuong phap bieéu do don.

Budc cudi ciing, ngay khi p(E) va Z(T) thu duge ta sé xac dinh dude trung
binh nhiét dong cia cac dai luong theo cong thiic:

_ X A(E)p(E) exp(—E/kpT)
Z(T)

(A(T)) . (2.37)

2.3.4 Ky thuat Wang-Landau
a) Giéi thiéu

Nhu da trinh bay & phan trén, phuong phdp mo phéng Monte Carlo st dung
thudt toan Metropolis ducc thuc hién tai ting diém nhiét d6 trong khodng
nhiét do dang xét, do dé chuong trinh mé phéng duge thiét 1ap chay nhiéu lan
tai mot nhiét do xac dinh. B6 chinh xac ctia thong tin mo6 phong thu duce phu
thuoc vao chinh tai nhiét do6 dé, gan hay xa nhiét do t6i han. Tuy nhién, tai
cang gan nhiét do t6i han, gia tri ctia cdc dai luong mé phong cang thang gidng
manh va thdi gian hé dat t6i trang thai can bang cang ting. Hién tuong nay
dugce goi la "critical slowing down".

Dé giai quyét vin dé clia thuat toin Metropolis mot vai phuong phép da
duoc dé xuat ta c6 thé ké dén nhu ky thuét biéu dé don va ky thuat biéu do
kép da duoc gidi thiéu trong muc 2.3.3. Céc k¥ thuat biéu do thuc hién mé
phong hé & cac nhiét d6 1an cin gan nhat v6i nhiét d6 chuyén pha va cho phép

xac dinh céc s6 mit t6i han véi dd chinh xdc cao trong chuyén pha loai 2. Tuy
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nhién, ky thuat ma Wang-Landau duge dé xuat [105] cho phép chiing ta gidi
quyét nhitng khé khan khi nghién citu céc hé c¢6 chuyén pha loai 1 yéu va hoan

toan khong phu thudc vao viéc chia cac diem nhiét do.

b) Giai thudt Wang-Landau

Ky thudt Wang-Landau dugc dé xuat bsi Fugao Wang va David P. Landau
[105] cho cédc mo hinh théng ké c6 dién, trong d6 trong tAm clia ki thuat nay 1a
xac dinh mat do trang thai g(F). Him mat do trang thai g(£) mo ta sb trang
thai ctia hé c6 mtic ning luong E trong khoang nang luong AE rat nho.
Trong thuat todn Metropolis, x4c suat tim thay hé c6 trang thai i tudn theo
ham phan b6 Boltzmann nhu trong phuong trinh , tuy nhién v6i ky thuat
Wang-Landau, x4dc suat hé ton tai ¢ trang thai p c6 nang luong E cho bdi:

1

Py X ———. 2.38
"B (239
Khi d6, ham phan bd theo nang luong E 1a:

P(E) o« g(E)e E/ksT, (2.39)

Lic nay, qué trinh mo6 phong thuc hién cidc budec ngau nhién trong khong gian
nang luong, khéng phu thuoc vao nhiét do. Do dé, két qud mo phoéng it bi &nh
hudng khi t6i gan nhiét do chuyén pha.

Van dé c6t 16i ciia giadi thudt Wang-Landau 1a x4dc dinh mat do trang théi
g(E). Néu FE; va F; 14 ning lugng cta trang thai ban dau va trang thai sau

tuan theo xac suat chuyen:

p(E; — E;) = min [1, ;’((gjﬂ . (2.40)

Giai thuat Wang - Landau duge mo ta trong Hinh 2.5 Lia chon ngau nhién mot
trang thai ban dau ¢ nam trong khodng ning luong dang xét Epnin < E < Epnas-
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(DPat H(E)=0,¢g(F)=1, f=¢

v
(2) Chon cau hinh ban diu va tinh nang
lwong cuia céu hinh do I

y

(3) Tao mot cau hinh thir va tinh ning
luong cia cau hinh do £,

(4) PBiéu kién
gk}
glE,

= rand(0.1)

!

(3)
Cap nhdt cau hinh maéi
nang luwong mai cua hé la £

l

(6) Cap nhat cic tham s&
H(E)— H(E )+1
g(E)—>glE).f

l

(7 Diéu kién néu H(E) la phé’mg

|

(8) Piéu kiénln £ > 10"

l

(9) Cap nhat
HE)=0, /=1

v

(10) Thu duge ham mat do trang thai
g(F)

Hinh 2.5: So do khéi clia ky thudt Wang-Landau.
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e Truéc khi mo phong, diat H(E) = 0 tic 1a ta chua tham chiéu dén bat ctt
mtic ning luong nao va g(E) = 1 tiic 1a tit ca cic mitc ning lugng déu déng
gép dong déu nhu nhau.

e Mot trang théi thit j dude xét, chdp nhan hay khong chap nhan dua vao
diéu kién xdc sudt chuyén [2.40]

o Néu trang thai méi duge chip nhan, khi d6 biéu dd H(F;) duge cAp nhit
nhu sau:
H(E;) = H(E;)+ 1, (2.41)

va
9(Ej) = g(Ej).f, (2.42)
trong dé f 1a hé s6.
« Néu trang thai thit khéng dude chap nhan:
H(E;) = H(F;)+1, (2.43)
va

9(Ei) = g(Es).f. (2.44)

Qué trinh nay sé dudc lip lai cho dén khi biéu dd theo ning luong H(E)
14 phing. Khi diéu d6 xay ra, biéu dd ning luong duge cho vé 0 va hé sb
fre1 = /fr. Qué trinh tiép tuc cho t6i khi f < 1078,

Diéu kién dé bidu dd phang 1a
H(E) > 2%.(H(E)). (2.45)

trong khodng nang lugng dang xét. (H(FE)) 1a gia tri trung binh théng ké ciia
H(E). Ching ta dat 70% < x < 95% dé thu dugc két qua c6 do chinh x4c cao.
Céc dai luong vat 1y ciia hé ¢6 thé tinh toan dudc tit ham mat do trang thai
9(E) [106]:

Tong nang luong ctia hé:
1
(B) = 5 X Eg(B) exp(~B/ksT). (2.46)
E

Binh phuong tong ning lugng:

(B%) = " B9(E) exp(~B/ksT). (2.47)
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Nhiét dung riéng dudc xdc dinh tit phuong trinh va phuong trinh [2.47

C, = W (2.48)
Tham s6 trat tu dinh huéng (do tit hoa) M:
(M) = ; > M) exp(~E k) (2.49)
Binh phuong tham sb trat tu dinh huéng:
(M?) = ;EE:MQg(E) exp(—E /kgT). (2.50)

Su thang gidng ctia tham s6 trat tu dinh huéng (dd cadm tit) y c6 thé dude xéc
dinh bdi phuong trinh va phuong trinh [2.50}

(M?) — (M)*
= , 2.51
X T (2.51)
Véi ham tong théng ké Z cho bai:
Z =Y g(E)exp(—E/kgT). (2.52)
E
Ham phan bd theo nang lugng F tai mot nhiét do 7' xdc dinh nhu sau:
1
P(E,T) = Zg(E) exp(—E/kpT). (2.53)

Ham phan bd ning luong P(E), dude dinh nghia 1 xdc suit thu dudce hé véi
nang lugng F trong qué trinh mé phéng Monte Carlo. Trong nghién cttu |107]
da chi ra raing ham phan bd theo ning luong sé duge bidu dién dudi dang ham
phan bd Gauss. Véi chuyén pha loai 1, ham phan bd tai nhiét d6 chuyén pha
c6 dang dinh kép tuong ting v6i su dong ton tai hai pha. Véi chuyén pha loai 2,
ham phan bd c¢6 dang thong thuong. Hinh minh hoa cho ta biéu dién ciia

ham phan b6 nang ludng tai cac nhiét do khéc nhau.
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Hinh 2.6: Ham phan bd ning lugng Pr(E) theo mot s6 kich thude hé tai cdc nhiét do
khac nhau. (a) Ham phan b tai nhiét do cach rat xa nhiét do chuyén pha, (b) Ham
phan bd c6 dang dinh kép tai nhiét d6 chuyén pha, (c) Ham phan b c6 dang dinh kép
khong can bang tai nhiét do lan can nhiét d6 chuyén pha [107].

2.4 Két luan chuong 2

Xuat phat tit muc dich clia nghién ctu nay 1a thiét 1dp mo hinh I thuyét dé
khéo sat chuyén pha smectic - isotropic ctia tinh thé léng. Ching t6i tiép can
nghién citu bang co hoc théng ké dé xac dinh céc dai luong trung binh nhiét
dong ctia hé tai lan can nhiét do chuyén pha bién ddi ra sao. Cu thé, bang cach
m6 phéng hé tinh thé 1éng thuc bang mo hinh 1y thuyét, ching t6i stt dung mé
phéng Monte Carlo ¢6 thé tinh chinh xdc ham tong théng ké ctia hé, tit d6 dua
ra két qua khao sit cac dai luong.

Trong chuong nay, ching t6i da giéi thicu khai quit vé cdc mo hinh spin
thuong dugc st dung trong co hoc théng ké, ciing nhu trinh bay chi tiét vé
mo hinh Potts linh dong chiing t6i sé st dung trong nghién cttu. Sau dé, ching
to6i da trinh bay vé thuat toan Metropolis. Trong thuét toan Metropolis, trung

binh nhiét dong cia cac dai luong dugce ngoai suy tiur gia tri ctia dai lugng do
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tai ting diém nhiét d6 roi rac. Két qua thu duge kha chinh xéc, ngoai trit tai
gan nhiét do chuyén pha, do gid tri mot sé dai lugng bi phan ki (trong chuyén
pha loai 1). Bén canh d6, khi nhiét do ctia hé tang t6i gan nhiét do chuyén pha,
thoi gian tuong quan hay con goi 1a thoi gian hé dat t6i trang thai cAn bang
tang dan, dan dén téc do hoi tu ctia hé cham. Trong trudng hop phai xc dinh
chuyén pha loai 1 hay loai 2, ky thuit Wang-Landau sé dugc 4p dung dé gidi
quyét kho khan khi nghién ctru hé gan nhiét do chuyén pha.
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Chuong 3

Nghién cttu chuyén pha
smectic - isotropic s dung
mo hinh Potts

Trong chuong nay, ching tdi trinh bay két qua nghién ctu hién tuong chuyén
pha ctia tinh thé 16ng tit pha smectic sang pha isotropic. Nghién citu st dung
m6 hinh Potts linh dong 6 trang thai dude gidi thiéu trong phan 2.2 nam trong
khong gian mang hinh hdp. Nang luong tuong tac gitta cidc phan tit trong mo
hinh 14 tuong téc trao doi gitta cdc phan t 1an cdn gan nhat. Ching t6i dong
thoi st dung phuong phap mé phong Monte Carlo véi thuat toan Metropolis
va ky thuat Wang-Landau. Nghién cttu khao sat anh hudng ctia kich thuée hé,
nong d6 phan ti va tuong téc gitta cic 16p dén qua trinh chuyén pha smectic -

isotropic.

3.1 Giéi thiéu chung

Chuyén pha smectic - isotropic thuc chit la chuyén pha tit pha tinh thé long
sang pha 16ng thong thuong. Liéu c¢é tuong tu nhu chuyén pha tinh thé rén -
pha 16ng? Pau sé 1a tinh chat dic trung ciia loai chuyén pha nay. Chiing ta sé
cling tong hop mot s6 két qué nghién ctu chuyén pha smectic - isotropic da
duge trinh bay trong phan Tong quan vé tinh thé 16ng. Céc nghién citu thuc
nghiém trén nhiéu hop chat khac nhau [10-15,[108] véi cac phuong phap thuc

nghiém c6 d6 tin cdy cao da chi ra rang, khi nhiét do ctia pha smectic ting
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dan, cic 16p phan ti trong ciu tric dan dan tan chdy va pha smectic chuyén
sang pha isotropic [16,18-23,[26,27,64,66,71]. Hién tugng chuyén pha smectic
- isotropic 1a chuyén pha loai 1. Vi cach tiép can 1y thuyét vé hinh thanh pha
va chuyén pha smectic c6 thé ké dén céc 1y thuyét nhu 1y thuyét chuyén pha
Landau-de Gennes, phuong phap trudng trung binh, 1y thuyét phiém ham mat
do [24,[25,/67-70,(72].

Vao nam 2020, GS. Hung T. Diep da dé xuat mo6 hinh Potts linh dong 6
trang thai dé mo hinh héa céc cdu tric pha smectic [28] va st dung phuong
phap mé phéong Monte Carlo véi thudt toan Metropolis dé khéo st cac hién
tuong chuyén pha. Nghién citu da thiét lap trat tu clia cdc phan ti tinh theé
16ng ctia pha smectic bang cach lam lanh hé tit pha isotropic. Tuy nhién, qué
trinh chuyén pha smectic - isotropic tai lan cdn diém nhiét d6 chuyén pha chua
thuc su phu hop véi cac quan sat trong thuce nghiém.

Trong luin an nay, dé khéo sat hién tuong chuyén pha smectic - isotropic,
ching t6i cling sit dung mo hinh Potts linh dong 6 trang thai tuong tu nhu
trong nghién ctu [28]. Day 14 mot md hinh thé hién dudc nhitng tinh chat dic
trung clia phan ti tinh thé 16ng, 1 do tai sao lua chon mé hinh nay sé phan tich
cu thé trong phan Mé hinh nghién cttu 3.2. Bén canh dé, dé khic phuc nhuge
diém ctia két qua nghién citu trude [28], vé phuong phap md phong, ching toi
da cai tién thudt todn Metropolis va dong thdi stt dung ky thuidt Wang-Landau
biéu dd phing.

Thuat toan Metropolis cho mé hinh Potts linh déng dudc ching toi cai tién,
dugc mo ta trong so do nhu Hinh [3.1]
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Hinh 3.1: So do clia thuit todn Metropolis cho mé hinh Potts linh déng.

Dién giai thuat todn Metropolis theo so do trén nhu sau:
Chiing ta lua chon mot spin ngau nhién S; clia cau hinh Cj, bat ki. Tinh nang
lugng ciia hé E(Cy).
Ta xéc dinh s6 lugng chd trong Ny xung quanh vi tri spin do.
e Néu Ny = 0, cdc nit mang xung quanh vi tri d6 déu duge 1ap day. Spin dé
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sé khong di chuyén dong thoi thay déi trang théi, tao cAu hinh tam thoi C,.
Tinh ning luong ctia cau hinh tam thdi E(C;)

« Tinh db léch ning luong AE = E(C,) — E(Cy)

— Néu AE < 0, cau hinh tht duge chap nhan, cau hinh méi dugc cap
nhat Cpy = Cy

— Néu AE > 0, tao s6 ngau nhién r nam trong khoang [0, 1]

~keTAE chip nhan cAu hinh thi, ta cdAp nhat cAu hinh

« Néeur <e
méi Ck+1 == Ct

s« Néu r > e #T2F ciu hinh thit khong dude chap nhéan.

Néu Ny # 0, c6 nit mang trong xung quanh vi trf d6, spin d6 sé nhay sang
vi tri nit mang ngau nhién dang tréng va tao cau hinh tam thoi C;. Tinh ning
lugng cia hé E(Cy)

o Tinh do léch nang luong AE = E(Cy) — E(Cy)

— Néu AE < 0, cau hinh tht dudc chap nhan, cau hinh méi dugc cap
nhat Cy1 =Gy

— Néu AE > 0, tao sb ngau nhién r nam trong khoang [0, 1]

~ksTAE chip nhan cau hinh thi, ta cdp nhat cAu hinh

x Neur <e

méi Cpyq = Ch
% Néu r > e #TAE ciu hinh thit khong dude chap nhén, ta tiép tuc
thay doi trang thai clia spin, tao cau hinh thit Cy. Trang théi ctia
spin dugc thay ddi ngau nhién trong 5 trang théi clia spin con lai
-+ Tinh d6 léch nang lugng AE' = E(Cy) — E(C%), thuc hién céac
bude kiém tra cdu hinh méi ¢6 dude chap nhan khong tuong tu

nhu trén.

Thuét todn Metropolis cho phép chiing ta tao ra cdc cau hinh ctia hé c6 déng
g6p 16n. V6i md hinh spin dinh x@ thong thudng, mot spin chi can thay doi
trang thai 14 tao nén mot cau hinh méi. Tuy nhién v6i moé hinh Potts linh dong
6 trang thai, c6 3 kha nang dé tao nén mot cau hinh méi:

(1) Spin dting tai vi trf ban dau va thay ddi trang thai mot cach ngau nhién.

(2) Spin nhéy sang vi tri méi va thay déi trang théi.

(3) Spin nhay sang vi tri méi va gitt nguyén trang thai.
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Chting t6i da xem xét ca 3 trudng hop trén trong qué trinh thiét 1ap thudt
toan Metropolis, thay vi chi xét 2 trudng hop dau tién nhu trong nghién ctu
. Diéu nay ddm bdo do chinh x4c ctia thudt todn khi xét dén tat ca cac
truong hop kha di.
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Hinh 3.2: Tham s6 trat tu (bén trdi) va thing gidng clia tham sb trat tu (bén phai)
trong két qua mo phong ctia nhém nghién cttu GS. Hung T. Diep . Nong do phan
tit ¢ = 30% v6i N =15 x 15 x 30, tuong tc trao doi J; = 3.0, J, = —1.0.

(b)

0.8k ] ar

0.6 ¢

0.4F
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Hinh 3.3: (a) Tham s6 trat tu va (b) thing gidng ciia tham s trat tu khi ching toi

cai tién thudt toan Metropolis. Nong do phan tit ¢ = 30% v6i N, = 15 x 15 x 30, tuong
tac trao doi Jy=3.0,J.=-1.0.

Dé phan tich chi tiét hon vé miic d6 chinh xéc trong mo hinh tinh todn mo
phong trude dé cia nhém nghién cttu GS. Hung T. Diep tu do giai thich tinh
phit hop clia viée céi tién bd sung thay doi mé hinh tinh todn mo phéng trong
nghién citu nay. Ching t6i da tién hanh nghién citu khdo sat va so sdnh két
qué md phong ctia nhém GS. Hung T. Diep va két qua mo phong ciia chiing
t6i voi cing mot bo gia tri clia cdc tham s6 clia md hinh. Két qué cia ching
t61 khi cai thién thudt todn Metropolis dugc biéu dién trén hinh . So sanh
két qua trong nghién ctu ctia GS. Hung T. Diep trén Hinh , két qua mo
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phéng ctia ching t6i da thé hién dude chi tiét hién tuong chuyén pha cta hé
trong viung nhiét d6 chuyén pha mot cach ré rang va chi tiét hon.

Bén canh d6, rat kho xéc dinh chinh xdc nhiét d6 chuyén pha va loai chuyén
pha bang thuit toin Metropolis dic biét 1a chuyén pha loai 1 yéu. Do vdy,

chiing t6i st dung k¥ thuat Wang-Landau dé gidi quyét cic van dé vita néu.

3.2 M6 hinh nghién citu

DPé xay dung mo hinh m6 phéng pha smectic bang mot mo hinh spin. Ching

ta can ct vao cac dic trung co ban ciia cic phan ti tinh thé 16ng, dé la:

« Phan tit tinh thé 16ng cé hinh dang 1a hinh khuan que. Cac phan tit cé
thé dao dong va truc phan tit ¢6 thé dinh hudéng theo nhiéu huéng khac
nhau trong khéng gian. Do d6, dé dam béo tinh chit co ban dé ciia phan
tit tinh thé 16ng, ta can lua chon mo hinh spin v6i phan tit ctia md hinh

c6 nhiéu trang thai khac nhau.

« Dic trung cho tinh linh dong trong khéng gian ctia phan ti tinh thé long.
Ta sé lua chon md hinh spin, trong d6 cdc phan tit cia mo hinh c¢é thé di
chuyén dén cdc vi tri nit mang tréng trong tinh thé, cht khong ¢ dinh

tai mot nut mang.

« Phéan t tinh thé 16ng clia cAu tric pha smectic sdp xép theo timg 16p,

phan tit moéi 16p tuan theo trat tu dinh huéng riéng.

Can ct vao cac nghién citu dudc trinh bay & phan mé hinh Potts, v6i mo
hinh Potts ¢ - trang théai, dé thu dugc chuyén pha loai 1, s6 trang théi ¢ can
thoa man nhitng diéu kién nhat dinh. Hon nita, chuyén pha smectic - isotropic
trong céc két qua thuc nghiém thu dude su tan chay theo 16p tuong tng véi su
xuat hién nhiéu dinh ctia do thi nhiét dung riéng. Mot s6 két qua nghién cttu
stt dung moé hinh Potts v6i ¢ = 6 trang thai da cho két qué 2 nhiét do chuyén
pha [109-115]. Do v4y, dé nghién cttu cac hién tugng chuyén pha trong cau tric
pha smectic, ching to6i nhan thay st dung mo hinh Potts linh dong véi 6 trang
thai 1a phit hop. Moi phan t sé ¢6 6 trang thai tuong (ing 6 dinh huéng trong
khong gian khéc nhau. M6 hinh gom N, = L? phan tit nam trong mot mang
hinh hop véi N = L, x L, x L, nit mang. Ching t6i 4p dung diéu kién bién

tuan hoan theo truc « va y. Nong do phan ti la:

Ny
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R6 rang, dé dam bao su di chuyén ciia cdc phan tit dén cac vi tri con tréng
thi Ny/Np < 1.

Hamiltonian ctia hé duge cho bdéi:

H=—> Jj 00,01 (3.2)

(i,5)
trong dé (7, j) 1a nhing cap phan tit lan cén, o, 1a cdc trang thai ctia phan ti,
Ji; 14 hang s6 tuong téc trao d6i duge minh hoa nhu Hinh . Dién gidi cac

hang sb tuong tac trao doi nhu sau:
Jij=Jy=J >0, (3.3)
trong do Jj la tuong tdc hut gitta cdc phan tit lan can trong cing mat phing:
Jij=J, = —aJ <0, (3.4)

trong d6 J, 1 tuong tac day gifta cdc phan tit 1an ciAn nam trén mat phing o
va mit phang 3, a > 0. Do ta chi xét cic phan tit lan cdn gan nhat (NN) nén
mit phing o va mit phiang A duoe goi 1a hai mit phing lan can. J 14 hing b
c6 don vi ning luong va sé dugce 14y gia tri bang 1. Hing s6 Boltzmann kg = 1,
tu d6 don vi ctia nhiét do 1a J/kp.

Hinh 3.4: Biéu dién hang sb tuong tac gitta cdc phan tit trong pha smectic. Xét theo
truc z, hang sb J) bidu dién cho tuong téc gitta hai phan t ciing mit phang. Hing sb
J| biéu dién cho tuong tac gitta hai phan tit khdc mat phang.

Dua vao biéu thitc Hamiltonian ta thiy cdc phan t& trén cing mot mét
phéng c¢6 ciing dinh huéng. Céc phan tit ¢ hai mit phing lan cdn sé khéc dinh
huéng. Mai spin trong mé hinh Potts linh dong cé 6 gid tri, trong dé biéu dién
6 dinh huéng phan tit trong khong gian. Chu ¥ rang nhitng dinh huéng nay cé
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thé sap xép bat ki theo mét sd cach sau. Vi du, 6 dinh huéng phan tit cé thé 1a
2nxn/6,n=0,...,5 trong mat phang zy vi viy o, c6 thé 1y bat ki trong 6 gid
tri trén. Ching cling ¢6 thé c6 6 dinh hudéng trong khoéng gian ba chiéu trong
d6 o; duge mo ta béi hai goc (0, ¢,) véin =1,...,6, 0, € [0,7] va ¢, € [0, 27].
Tuy nhién, moé hinh Potts khong can thiét ¢c6 mot dinh nghia cu thé cho gié tri
ctia dinh huéng phan t do tinh chit ctia ham delta (5%(,], trong Hamiltonian
.20 Néu dinh huéng ctia hai phan tit NN 13 gibng nhau, ning luong tuong téc
cap la —J;;, trong cac truong hop khac nang lugng bi triét tieu.

Tuong tu nhut nghién citu [28] ctia md hinh Potts linh dong 6 trang théi, két
qua mo6 phong ctia ching toi 1a cac luong nhiét dong. Pau tién, ching t6i st
dung thut todn Metropolis tién hanh mo6 phéng hé bang cach tao ra céc phan
ttt c6 vi tri va dinh huéng ngau nhién trong mang hinh hop. Tiép theo, vi tri
va dinh huéng ctia cac phan ti duge cadp nhat theo thuat toan Metropolis ducce
mo ta trong phan Gidi thiéu chung. 0 mot nhiét do cho trudce, su thay doi vi
tri ctia phan tit phu thudc vao su tuong tac véi cac phan ti lan can ctua no.
Ban dau, tai nhiét do thap, cac phan t& & pha smectic va ching toi tang tit ti
nhiét do dé khéao sat céc hién tuong chuyén pha. Mé phéng tién hanh N; = 106
MCS/spin dé dua hé vé trang thai cAn bang va Ny = 2.105 MCS/spin dé tinh
trung binh cac dai luong vat 1y thong ké ctia hé.

3.3 Cac dai lugng vat ly

0 phan truée, ching t6i da trinh bay ham Hamiltonin tuong tac ctia mé hinh
pha smectic dua trén mé hinh Potts linh dong véi tuong tac trao doi cho bdi
phuong trinh [3.2] Phan nay, ching t6i trinh bay chi tiét hon céc dai luong vat
Iy xac dinh duge trong mo phong.

e Nang lugng trung binh

1 N1+N2

B ﬁz t—%Jrl v (35

{U)

trong d6 N 1a s6 budc Monte Carlo (MCS) dé hé dat trang thai cAn bang, N,
14 s6 MCS dé tinh trung binh nhiét dong ctia cdc dai luong vat 1y. (U) 1a trung
binh cua nang luong U tai mot nhiét do T
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Céc trang thai vi mo cua hé ¢ nang lugng:

U(t) = ! ( Z 00,0, % 5%0]) . (3.6)

t,j=1 i,j=1
Sau khi xdc dinh dudc cdc gid tri trung binh (U) va (U?), ta x4c dinh duge
nhiét dung riéng.

e Nhiét dung riéng

U?) — (U)?
C, = <Z;BT<2> (3.7)
e Tham sb trat tu
LS 33)
NQt Ni+1 ‘

trong do

M(t) = b [ max (Z ]02) ] (3.9)

q—1 | jelid
dai lugng nay la tuong tng véi do tu hda (magnetization) clia vat liéu tur.
Tham sb trat tu cta 16p m, c6 gia tri M,, dudc dinh nghia cho bai:

M, = [q max (Za m) . ] , (3.10)

Ny, jelld]
trong d6 N,, 1a s6 phan tit nam trén 16p m.

Tham s6 trat tu nay dude dinh nghia cho titng céc 16p riéng biét ctia pha
smectic. Khi hé ¢6 su chuyén pha, tham sb trat tu sé thay doi.

Khi hé 6 pha smectic: M,, = 1. Hay ndi cach khac day 1a pha trat tu. That
vay, néu mot 16p m cé chita phan tit va tat ca cdc phan ti c6 trang théi o;
thudc 16p m c¢6 cung dinh huéng. Khi dé:

Npm,
max (Z (5]-702,) = Np. (3.11)
i=1

JE[L,q]

Vi vay, gi4 tri trong ngoic vudng thu dude 14 ¢ — 1, dan dén M,, = 1.

Khi hé & pha isotropic M,, = 0. Hay con goi la pha mat trat tu. S6 phan tit
& 16p m c6 thé 1a N,, # 0 hoic N,, =0

Néu mot 16p M,, bi tréng, N,, = 0, rd rang M,, = 0

Néu nhu mot 16p m c¢é cdc phan ti N, # 0 va cdc phan tit thude 16p m ¢
dinh huéng o; bao gom tat ca cic gid tri tit 1 dén ¢. Khi dé:

JE[L,q]

Npm,
max (Z 6]-7@) = Nn/q. (3.12)
i=1
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Vi viy M,, 1a bang 0 trong phuong trinh (3.10]). Sau khi x4c dinh dugc cic gia
tri trung binh (M) va (M?), ta xdc dinh dugc dai lugng thiang gidng ctia tham
so trat tu.

e Thing gidng ctia tham sb trat tu

(M?) — (M)?
= . 3.13
X kT ( )
Khi xem xét vat liéu tiu, dai lugng nay chinh la d6 cdm tiu (magnetic suscepti-

bility).
e Hé sbé khuéch tan

Thuc té rang, cdc phan tit pha smectic nam tai cc 16p, khi xdy ra qué trinh
chuyén pha, cdu tric 16p dan méat, cdc phan tit di chuyén tu do trong tinh thé.
bé dac trung cho su thay doi vi trf ciia phan ti, ta dua ra hé s6 khuéch tén
nham mé ta khodng cdch ciia cic phan tit thay déi theo nhiét do. Hé s6 khuéch
tan duge dinh nghia 1a tong cic khoang céch dich chuyén ctia mot spin dudc

cong don sau mdi budc moé phong Monte Carlo.

D LA D 3.14

= t), :

(D) =75 > D) (3.14)
1 X 2

Dt) = 7,23 (rf(T.t) =] (T.1))", (3.15)

trong d6, N, 1a tong sb phan ti; rlf(T, t), er (T, t) 1a vi tri ctia phan tit truée va

sau khi di chuyén do nhiét d6 ctia hé tang lén.

3.4 Khao sat hiéu ng kich thudc

Trong phan nay, ching tdi sé sit dung céac kich thude hé khac nhau dé kiém tra
tinh chinh x4c cia két qua mo phéng hién tuong chuyén pha smectic - isotropic
khi st dung mo hinh Potts linh dong.

Ching ta thuong xac dinh diém chuyén pha dua trén nhing diém bién doi
di thuong ctia dai luong nhu nang luong, thé hién théng qua diém cuc dai cta
dd thi nhiét dung riéng. Tuy nhién, cé mét sb truong hop tai diém cuc dai cta
nhiét dung lai khong phai nhiét d6 chuyén pha. Piéu nay can dude kiém chiing
bang dinh lut kich thuéc hitu han (finite-size scaling laws). Nghia 1a néu ding
dé6 14 diém chuyén pha thi gia tri cuc dai ctia nhiét dung riéng phai ti 1& véi
kich thudc ctia hé va vi tri cdc dinh ctia nhiét dung riéng phai dich chuyén theo
kich thuéc thuée hé.
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Chiing toi da stt dung phuong phdp mo phéng Monte Carlo (MC) cho nong
do phan tit ¢ = 50% véi kich thuée ban dau 1a N, = 123, sau dé tang lén
N, = 182 va N, = 243. Trong mé hinh clia chiing t6i, tuong tic clia cic phan
tt lan cAn gan nhit trong cling modt mait phiang duce dic trung bang hing sb
J) va tuong tdc clia cdc phan ti nam trong hai mit phang lan can duge cho
béi hang s6 J,. V6i cAu tric pha smectic, cidc phan tit tinh thé 16ng sap xép
theo tinh thé 1éng sip xép theo ting 16p. Trén mdi 16p phén ti, cic phan tit
c6 cung dinh huéng do do Jy > 0. Céc 16p phan t1t lan can c6 dinh huéng khac
nhau cho nén J; < 0. Sau qué trinh khao sat ban dau véi cic bo gia tri Jy, JoL
khéc nhau, ching t6i xac dinh dude véi cdc hang s6 tuong tac trao doi clia céc
phan t trong cling mit phing va khic mit phing gitta cc phan tit dude 1ay
la Jj = 1.0 va J = —0.5 cho két qua md phéng dude hién tuong chuyén pha
cua pha smectic.

Két qua mo phéng ctia nang lugng khi kich thude thay doi duse mo ta qua
cac Hinh . Ta thiy gid tri ning luong U khéng cé su sai khac dang ké khi
kich thuéc hé tang lén.

0.4 T T T T T T T
N=12 ——
06 - N=18 - e -
N=24 =
0.8 F o -
P
Ll
|+ g -
i
= 1.2 l; -
’.\
1.4 - . 1
§
1.6 - iy _
1.8 ?_‘,,.«' =
) post#* 1 1 1 I I
02 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9

r
Hinh 3.5: Ké qua mo phéng MC sit dung thuét toan Metropolis: Do thi biéu dién
nang luong U theo nhiét dd T cho truong hop nong do ¢ = 50% céac hang sd tuong tac
Jy = 1.0, J, = —0.5, véi kich thuéc hé thay doi N = 12,18,24 tuong tng Ny = 123,
N, =183 va N, = 243.

Tuy nhién khi khao sat chi tiét vé su bién do6i ctia nang luong theo do thi
nhiét dung riéng C,(7") Hinh . Két qua cho thay, do thi van xuat hién nhicu
diém chuyén pha trong c& ba kich thudc khéo sat. Bén canh dé, khi kich thude

mé hinh ting, hé ¢6 nhiéu diém chuyén pha hon thé hién qua sb dinh cta C,
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tang lén.

0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9
T

Hinh 3.6: Két qud mo6 phéng MC st dung thuat todn Metropolis

: Db thi biéu dién

nhiét dung riéng C, theo nhiét dd T cho truong hop nong d6 ¢ = 50% cac hang sb
tuong tac Jy = 1.0, J, = —0.5, v6i kich thudc hé thay doi N = 12,18,24 tuong ting

N, =123, N, = 183 va N, = 243.

Tham sb trat tu c6 su thay d6i r6 rét khi kich thude hé ting 1én khi quan

sat do thi tham s trat tu Hinh [3.70 Khi kich thuéc hé tang,
giam nhanh hon khi nhiét d6 tang.

tham s6 trat tu

: . N
09 « " N
0.8 | NN N
07 F O\ -
0.6 - R N i
05 F

04 RN -
[]-3 ~ .'. ‘i I

M

02 F RN .

Ul = e M M e sisieesesens b1

Hinh 3.7: Két qud mo6 phéng MC sit dung thuat todn Metropolis
tham s6 trat tu M theo nhiét do T cho trudng hop nong do ¢ =

: Db thi biéu dién
50% cac hang s

tuong tac Jy = 1.0, J. = —0.5, v6i kich thudc hé thay doi N = 12,18,24 tuong tng

N, = 123, N, = 183 va N, = 243.

Quan s&t dd thi Hinh [3.8 ta xéc dinh duge céc dinh ctia dd thi y thay ddi
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ve do 16n va vi tri theo kich thuéc heé.
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Hinh 3.8: Ké qua mo6 phéng MC st dung thudt toan Metropolis: D6 thi biéu dién
thing gidng ctia tham s6 trat tu x theo nhiét do T cho trudng hop nong do ¢ = 50%
cac hang sb tuong tac Jy = 1.0, JL = —0.5, v6i kich thuée hé thay déi N =12,18,24
tuong tmg N, = 123, N, = 183 va N, = 243.

Cac dac trung ctia mo hinh spin dinh xit anh huwéng béi hiéu tmg kich thuée
hitu han 1 rat pho bién khi stt dung phuong phéap moé phéng. Trong phan nay,
ching t6i da xem xét dinh tinh su 4nh hudng clia hiéu tng kich thuéc déi véi
hién tuong chuyén pha smectic - isotropic khi stt dung mé hinh Potts linh déng.
Tém lai, ching t6i thiy rang két qua moé phoéng ciia pha smectic véi kich thuée
hé N, = 123,183,243, khong lam thay doi ban chat chuyén pha ctia hé. Ching
t0i s¢ stt dung s6 phan ti ctia hé 14 N, = 123 cho céc phan khéo sét tiép theo.

3.5 Khao sit chuyén pha theo nong dd

Trong phan khao sat nay, véi muc dich ddanh gi4 anh hudng do linh dong cia
cdc phan tit dén qud trinh chuyén pha smectic - isotropic. Ching t6i sé mo
phéng hé véi cac ndng d6 phan tit khac nhau bang cach thay doi s6 luong nit
mang Ny = 12 x 12 x L, trong khi giit nguyén s6 phan tit N, (N, = 123). Cu
thé 1a cac truong hop sau:

N, =123

c:100%=>{
L.—12, N, =12 x 12 x 12.
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123
=15, N, = 12 x 12 x 15.

=
I

c=80% =

t~
I8
|

=123
. =20,N;, =12 x 12 x 20.

=

c=60% =

h

123
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=24, Ny =12 x 12 x 24.

N, =123
L. =36,N, =12 x 12 x 36.

c=50% = {
c=30% = {

Trong céc trudng hop trén, moé hinh sé gom 12 16p phan ti. Cac hiang s6
tuong tac trao ddi clia cdc phan tit trong cing mit phang va khic mét phiang
gitta cdc phan tit van dugce lay 1a Jy = 1.0 va J, = —0.5.

Ching tdi quan sat két qua mo phong ctia duong biéu dién nang lugng c6
mot vai bién ddi tai cdc nhiét do khéc nhau. Tai cdc nhiét do d6, nhiét dung
riéng tién t6i gid tri cuc dai. Picu nay cé thé phan dnh chuyén pha. Dé xéc
dinh tinh chit chuyén pha ciia ting diém nhiét d6 ching t6i st dung k¥ thuét
Wang-Landau biéu dd phang dé kiém chimg két qua va x4c dinh chinh xé4c loai
chuyén pha tai ting nhiét d6 chuyén pha. Véi diéu kién phiang 2% = 95% va
hé s6 f ~ 1078,

a) Trudng hgp néng do6 phan tit ¢ = 100%

Nhu ching ta da biét mot hé vat 1y dang trong trang thai cAn bang cé su
chuyén pha duge thé hién thong qua su bién doi dot ngot ciia cdc ham nhiét
dong luc hoc ctia hé. Ching t6i xem xét su chuyén pha ctia hé trong trudng hop
¢ = 100% bang cach phan tich su bién ddi ctia nang lugng trong moét khoang
nhiét do. Khodng nhiét do nay dudc xac dinh tit nhiét do ban dau hé & trang
thai can bang, sau d6 gid tri ning luong giam nhanh cho dén mot nhiét do,
ning luong hé can bang tré lai. Quan sat Hinh khoang nhiét do cho truong
hop ¢ = 100% la tu 0.4 — 1.2.

Quan sat do thi nang lugng U(T) ta thiy & trang thai co ban c6 niang lugng
U = —2.0 (Hinh , dong nghia trén cling mot mit phing, cdc phan tit cb
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cung dinh huéng. Khi nhiét do tang dan, ta thay do thi cé xu huéng di lén
nhung thuc té gid tri nang luong tuong tic clia hé giam dan do nang luong
nhiét pha vé tuong tac clia hé. Quan sat trong khoang nhiét d6 0.8 dén 0.9 ta
thay gid tri ning luong ¢ su gian doan. Ta c6 thé du doan trong khoang nhiét
do nay, hé c¢6 thé xuit hién su chuyén pha. Dé kiém chimg, ta quan sat do
thi C,(T), trong khoang nhiét d6 trén, ta quan st thidy mot dinh nam trong
khoang nhiét d6 nghi ngs cé chuyén pha & do thi U(T). Chuyén pha nay 1a
chuyén pha nhiét bao gom phan t& mat trat tu dinh huéng va phan tit mat
trat tu vi tri.

(1L L) UK 09 I L1 1.2 04 05 0.6 0.7 0n.s 04 I 11 1.2

Hinh 3.9: Két qua mo6 phéng MC stt dung thudt toan Metropolis: (a) Do thi biéu
dién nang lugng U theo nhiét do T, (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho truong hop nong d6 ¢ = 100% véi kich thude hé Ny = 123, cdc hang sb tuong
the Jj = 1.0, J, = —0.5.

Dé khao sat chi tiét vé trat tu cta hé, ta quan sat do thi biéu dién tham sb
trat tu M(T) va sy thay doi tham s trat tu x(7) dudc biéu dién nhu Hinh
0. 10

\ (a) ' : (b)

07t
06 |

=051 . = 6F

Hinh 3.10: Két qua mé phong MC sit dung thuit toan Metropolis: (a) Do thi bicu
dién tham sb trat tu M theo nhiét d6 7', (b) D4 thi biéu dién thing gidng ctia tham
s6 trat tu x theo nhiét do 7' cho trudng hop nong do ¢ = 100% véi kich thuée heé
N, =123, cdc hang s tuong téc Jj = 1.0, J. = —0.5.
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Do thi M(T) thé hién vé trat tu dinh huéng ciia cdc phan tit. Tai nhiét do
thap, cdc phan t& ton tai & pha smectic v6i do trat tu cao. Khi nhiét do ting
dan, cdc phan tit bat ddu mat trat tu dinh huéng chung, d6 trat tu cta hé gidm
dan. Sau khi chuyén pha isotropic, cdc phan ti dinh huéng ngau nhién, hé mat
do trat tu hoan todn. Quan sat do thi M(T) ta ciing thdy trong khodng nhiét
do 0.8 dén 0.9 c6 su gidm nhanh ctia do trat tu tit 0.82 vé 0.25. Két qua mo
phéng ctia do thi x(T) ciing c6 mdt dinh nhon tai nhiét do 7' = 0.88. Tém lai,
stt dung thudt toan Metropolis ta thu dugc hé chi ¢6 duy nhat mot chuyén pha.
Két qua nay chua chting minh dude su chuyén pha theo 16p clia pha smectic
sang pha isotropic.

Ching t6i tiép tuc st dung k¥ thuat Wang-Landau mé phéng hé dé kiém
chiing két qua trén. Hinh va Hinh trinh bay két qua cdc dai luong
nhu nang luong, nhiét dung riéng, tham so trat tu va su thang gidng ctia tham
s6 trat tu. Két quéd thu duge tuong tu véi két qui moé phéng biang thuit todn
Metropolis. Hé ¢6 duy nhat mot diém chuyén pha tai nhiét d6 T=0.8790. Ham
phan b6 nang lugng tai nhiét do nay trong Hinh khong c6 dang dinh kép,
do d6 day chinh 14 chuyén pha loai 2. Do viy, ta di dén két luan truong hop
nong dd ¢ = 100% hé chi ¢6 duy nhat 1 chuyén pha loai 2. Biéu nay duoc giai
thich la truong hop nay 1a tuong duong v6i mo hinh spin dinh xit do cac vi tri
nit mang da dugce 1ap day. Cac phan ti sé gitt nguyén vi tri va chi ¢é thé thay

ddi trang théi clia ching.

10}
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Hinh 3.11: Két qua md phéong MC sit dung ky thuat WL: (a) Do thi biéu dién ning
lugng U theo nhiét do 7', (b) D6 thi bicu dién nhiét dung C, theo nhiét do6 T cho
truong hop nong do ¢ = 100% véi kich thude hé N, = 123, cdc hang sb tuong tac
Jy =10, J. = -0.5.
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Hinh 3.12: Két qua md phéng MC stt dung k¥ thuat WL: (a) D6 thi biéu dién tham
s6 trat tu M theo nhiét d6 T, (b) Do thi biéu dién thiang gidng ciia tham s6 trat tu
x theo nhiét d6 T cho trudng hop nong dé ¢ = 100% véi kich thude hé N, = 123, céc
hang sb tuong tac Jy=10,J.=-05.

T=00870H) w—

Hinh 3.13: Két qua m6 phéng MC sit dung ky thuat WL: D6 thi ham phan bd theo
nang lugng U tai nhiét do 7' = 0.8790 cho trudng hop nong do ¢ = 100% véi kich thude
hé N, = 123, cdc hang sb tuong téc Jy=10,J. =-0.5.

Tu céc két qua trén ta thay, mo hinh duge xét trong mang khong gian ba
chiéu tuy nhién tuong tdc gitta cdc mit phang 1a rat yéu, nén c6 thé xem mé
hinh nay tuong duong v6i moé hinh Potts dinh xtt gid hai chiéu véi ¢ = 4 trang
thai (do hai m#t phang lan can c¢6 trang thai khac nhau). Ta sé so sanh nhiét
do chuyén pha ctia md hinh Potts linh déng nay v6i nhiét d6 chuyén pha xéc
dinh dugc tu phuong trinh cho mo6 hinh Potts dinh x& thu dugc trong
nghién ctu [84].

V6i ¢ = 4, nghién cttu clia chiing t6i thu duge nhiét do T' = 0.8790, 14 gan
xap xi v6i két qua nhiét do chuyén pha theo nghién cttu [84] 1a T. = 0.91024.
Két qua nay c6 thé duge gidi thich bang hiéu tng kich thuée trong mé phéng
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Monte Carlo [89]. Néu chiing t6i tang kich thuéc moé phéng, nhiét d6 chuyén
pha sé tién dén gia tri chinh xac theo 1y thuyét.

b) Trudng hgp néng dé phan tit c = 80%

Xét truong hop nong do phan tit ¢ = 80%, trong mang da cé nhitng vi trf trong
dé céc phan ti ¢6 su linh dong theo vi tri. Ching t6i du doan sé quan sat dugc
chuyén pha theo 16p clia pha smectic.

Quan sat do thi biéu dién nang luong U(T') trong Hinh c6 hai khoang
nhiét d6 niang luong bién thién nhanh d6 14 0.4 dén 0.6 va 0.8 dén 1.0. Tuong
ing v6i hai dinh ctia d6 thi ctia nhiét dung riéng nhu Hinh 3:14p. D6 1a hai
nhiét do chuyén pha ciia hé, diém nhiét d6 dau tién 1a hé bat dau c6 su chuyén

pha ting phan, diém chuyén pha thit hai 1a hé chuyén pha hoan toan.

L6 - T T T A5
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Hinh 3.14: Két qua mo phong MC sit dung thuat todn Metropolis: (a) Do thi bi¢u
dién nang lugng U theo nhiét do 7', (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop nong do ¢ = 80% véi kich thude hé N, = 123, céc hang sb tuong tac
Jy =10, J =-0.5.

Chuing tdi xac dinh truong hop nay hé da xuat hién hién tugng chuyén pha
theo 16p. Dé khéo sat chi tiét vé hién tuong nay, ching t6i tién hanh khao sat
hé bang ky thuit Wang-Landau. Dau tién, ching ta phan tich vé ning luong
ctia hé trong Hinh [3.15] tuong tw nhi két qua phan trude ta thu duge hai nhiét
dd chuyén pha lan luot 1a tai 77 = 0.4684 va T = 0.8320.
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Hinh 3.15: Két qua mo6 phong MC sit dung ky thuat WL: (a) Do thi biéu dién nang
luong U theo nhiét d6 7', (b) Do thi biéu dién nhiét dung C,, theo nhiét dd T cho trudng
hgp nong do ¢ = 80% véi kich thude he N, = 123, cdc hing sb tuong tac Jj = 1.0,
J, =-0.5.

Hién tuong tan chay theo 16p ctia hé ra sao, chiing téi tiép tuc khao sat
tham s6 trat tu ctia hé trong Hinh . Tham s6 trat tu cia hé c6 ba su bién
doi trong khoang nhiét d6 dang xét. Tai nhiét d6 77 = 0.4684 tham s6 trat tu
khong thay doi dang ké, chi ¢ tai Th = 0.8320, tham sb trat tu 1a bién doi
nhanh.
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Hinh 3.16: Két qua md phong MC stt dung k¥ thuat WL: (a) D6 thi biéu dién tham
s6 trat tu M theo nhiét d6 T, (b) Do thi biéu dién thing gidng ciia tham s6 trat tu
x theo nhiét d6 T cho trudng hop nong dé ¢ = 80% véi kich thude hé Ny, = 123, céc
hing sb tuong téc Jy =10, J. =-0.5.

Hinh biéu dién ham phan phan b nang luong tai hai dinh ctia C,,. Hai
do thi déu khong c¢6 dang dinh kép, dieu nay c6 nghia la ca hai chuyén pha déu
14 chuyén pha loai 2.
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Hinh 3.17: Két qua mo phong MC sit dung ki thuat WL: D6 thi ham phan bd theo
nang lugng U tai nhiét do T; = 0.4684, T = 0.8320 cho trudng hop nong do ¢ = 80%
v6i kich thuge hé N, = 123, céc hang s tuong tac Jj = 1.0, J, = —0.5.

Téng hop céc két qua ta thdy, trudng hop nong dd ¢ = 80%, khong gian
mang da c6 cac vi trf trong dé cac phan tit thé hién su linh déng. M6 hinh da
xuat hién chuyén pha theo 16p. Tuy nhién, cic vi trf tréng cé thé 1a qué nho.
Chi mot sb it phan tit di chuyén lén cac vi trf tréng va cdc phan ti trong 16p
16i van git nguyén vi tri. Chinh vi vy ta chi quan sat dudc hién tuong chuyén

pha loai 2.

c) Trudng hgp ndéng d6 phan ti ¢ = 60%
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Hinh 3.18: Két qua m6 phong MC sit dung thuit todn Metropolis: (a) Do thi biéu
dién nang luong U theo nhiét d6 T, (b) D6 thi bicu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop nong do ¢ = 60% véi kich thude hé N, = 123, céc hang s6 tuong tac
Jy =10, J. = —0.5.

Ta tiép tuc khdo sat trusng hop khi nong do phan tit 1a ¢ = 60%. Trudng hop
nay, ndong do phan tit da giam, ta du dodn sé quan sit dudc su chuyén pha
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loai 1 ctia pha smectic khi cic 16p tan chay. Két qua moé phéng clia nang luong
U(T) st dung thuit todn Metropolis dugce biéu dién nhu Hinh . Ta thay
niang luong ciia hé trong khoang nhiét dé6 dang xét cé 3 diém chuyén pha. Pong
thoi, tham sb trat tu trong Hinh ciing thé hién 3 diém chuyén pha rat ro
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Hinh 3.19: Két qua mé phong MC sit dung thuit toan Metropolis: (a) D& thi bicu
dién tham s6 trat tu M theo nhiét do T', (b) D6 thi biéu dién thang giang clia tham sb
trat tu x theo nhiét do T' cho trudng hgp nong do ¢ = 60% véi kich thuée hé Ny = 123,
cac hang s6 tuong téc Jy=10,J, =-0.5.

Ta sé khéo sat chi tiét hon vé tinh chat ctia diém chuyén pha d6 bang ky
thuat Wang-Landau trong khoang nang lugng —2 < U < —0.6.
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Hinh 3.20: Két qua mo6 phong MC sit dung ki thuat WL: (a) Do thi biéu dién nang
lugng U theo nhiét d6 T, (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C,, theo nhiét dd T cho trudng
hop ndng dé ¢ = 60% véi kich thuée hé Ny = 123, cic hang sb tuong téc Jy = 1.0,
Jp = —0.5.

Do thi ning luong trong Hinh [3.20k bién d6i gidn doan tai 3 diém nhiét do.
Tt Hinh [3.20b biéu dién nhiét dung riéng ctia hé, ta xac dinh duge 4 dinh. Tuy
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nhién, c¢6 mot dinh khong phai 14 diém chuyén pha, tit dé hé c6 ba nhiét do
chuyén pha. Tai hai diém nhiét d6 Ty va Th, ham phan bd ning luong c6 dinh
kép, hé c6 chuyén pha loai 1 nhu Hinh va Hinh [3.21]p. Nhiét d6 chuyén
pha cudi cting hé cé chuyén pha loai 2 thé hién qua Hinh [3.21k.
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Hinh 3.21: Két qua mo phéng MC sit dung ki thuat WL: D6 thi ham phan bd theo
nang lugng U tai cac nhiét do (a) 77 = 0.4076, (b) T = 0.4701, (c¢) 75 = 0.6010
cho truong hop nong do ¢ = 60% véi kich thude hé Ny = 123, céc hang sd tuong tac
Jy =10, J, = —05.

So sanh két qua thu duge véi hai truong hop ¢ = 100% va ¢ = 80% ta thay
khi nong do phan tit ¢ = 60% trong mo6 hinh da xuat hién nhiéu vi tri tréng.
Su xuét hién chuyén pha loai 1 thé hién c¢é su tan chay céc 16p va su chuyén
pha loai 2 thé hién su mat trat tu dinh huéng ctia mot s6 16p con lai trude khi

tan chay hoan toan.

d) Trudng hgp noéng dé phan tit c = 50%

Trong trudng hop trude, ta da quan sat dudc su tan chay cac 16p cua pha
smectic. Trong phan nay, ching t6i giam nong d6 phan ti xudng ¢ = 50% dé
lam ting d6 linh dong clia cic phan tit. Ching t6i du dodn ¢ thé xéc dinh

dugc s6 16p tan chdy ro rang hon.
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Dau tién, ching tdi khao sat md hinh bang thuit toan Metroplolis. Cén cit
vao cac sb lieu ciia nang luong duoc biéu dién bang dd thi biéu dién ning luong
U(T) va nhi¢t dung rieng C,,(T) duge biéu dién nhv Hinh [3.22) Chiing t6i thu
dugc hé c6 3 chuyén pha.
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Hinh 3.22: Két qua mo phong MC sit dung thudt todn Metropolis: (a) Do thi biéu
dién nang lugng U theo nhiét d6 7', (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop ndong d6 ¢ = 50% véi kich thude hé N, = 123, cac hang s6 tuong téc
Jj =10, J, =—05.
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Hinh 3.23: Két qua mo phong MC sit dung thudt todn Metropolis: (a) Do thi bicu
dién tham s6 trat tu M theo nhiét do T, (b) D6 thi biéu dién thing gidng ciia tham sb
trat tu y theo nhiét do 7" cho trudng hop nong do ¢ = 50% véi kich thuée hé Ny = 123,
cac hing s tuong téc Jy =10, J. =-0.5.

Tham sb trat tu ctia mé hinh dugce biéu dién trong Hinh va su thang
gidng ciia tham s6 trat tu y(7T) trong Hinh [3.23b bicu thi khé 16 toa do cac
dinh, tuy nhién mot sé dinh dudng nhu 1 chi 1a diém chuyén pha trung gian.
Chinh vi viy ta sé khao sat hé bang k¥ thuat Wang-Landau dé c6 thé xem xét

ki hon vé tinh chat dic trung ciia cdc chuyén pha nay.
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Quan sat do thi nang luong U(T) trong Hinh ta xac dinh dugc hai
st thay doi 16 rét clia dudng cong nang luong tai hai khoang nhiét do lan cén
0.4 va trong khodng nhiét do tit 0.5 dén 0.6. T do thi nhiét dung riéng C,
trong Hinh ta thu dugc 3 dinh nhiét d6 177 = 0.40503, T5 = 0.5080 va
Ty = 0.5570. Mot dinh tai nhiét d6 0.5080 c6 thé khong phai 1a diém chuyén
pha.
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Hinh 3.24: Két qua mo6 phong MC sit dung ki thuat WL: (a) D4 thi bic¢u dién nang
lugng U theo nhiét do 7', (b) Do thi biéu dién nhiét dung C,, theo nhiét d6 T' cho trudng
hop nong do ¢ = 50% vdi kich thude he Ny = 123, cac hdng sb tuong tac Jj = 1.0,
J, =—-0.5.
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Hinh 3.25: Két qua md phéng MC stt dung k¥ thuat WL: (a) D6 thi biéu dién tham
s6 trat tu M theo nhiét d6 T, (b) D thi biéu dién thiang gidng ciia tham s6 trat tu
x theo nhiét do T cho trudng hop nong do ¢ = 50% véi kich thude hé N, = 123, céc
hing sb tuong tac Jy =10, J =-0.5.

Do thi tham s6 trat tuw M (T) va su thay do6i tham sb trat tu x(T) duge biéu
dién nhu Hinh [3.25] Tai nhiét d6 7 = 0.40503, tham s6 trat tu M gidm nhanh
xubng 0.66, M = (12 — 4)/12 = 0.66, tuong ting véi viéc tan chdy cta 4 16p

phan tit. Dén day, ta sé biéu dién ham mat d6 ning luong tai cdc nhiét do
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chuyén pha. Hinh biéu dién biéu d6 nang luong tai cdc diém nhiét do thu
duoc ¢ trén. Ching ta c6 thé thiy chi ¢6 nhiét d6 chuyén pha dau tién, gian do
nang luong c¢6 dinh kép nhu Hinh , tuong tng véi chuyén pha bac nhat.
Tai nhiét d6 chuyén pha hoan toan 73 = 0.5570 Hinh 14 chuyén pha loai

2.
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Hinh 3.26: Két qud mé phéong MC st dung ki thudt WL: Do thi ham phan bb
theo ning luong U tai cac nhiét do cho trudng hop nong do ¢ = 50% véi kich thuée hé
N, = 123, céc hang s6 tuong téc J; = 1.0, J. = —0.5. (a) T = 0.40503, (b) T>=0.5080,

(¢) T5=0.5570.

Két luan lai trong truong hop ¢ = 50%, khong gian trong dé di chuyén la

nhiéu hon trong céc truong hop da khao sat. Két qud mo phéng trong trudng
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hop nay 13 1 chuyén pha loai 1 tuong ting v6i 4 16p phan tit da tan chay.

e) Trudng hgp ndng dd phan tit ¢ = 30%

Cudi ciing, ching t6i sé khdo sat truong hop nong do phan ti rat loang 1a
¢ = 30%. Ching t6i du doan sé quan sat dudc hién tugng chuyén pha theo
16p 6 rang nhat va phit hop véi cac két qua thuc nghiém. St dung thuét toan
Metropolis ta xac dinh duge cac dai luong nhiét dong ctia hé duge biéu dién
bang cac do thi dudi day. Do thi nang lugng U(T) va nhiét dung riéng C,(T)
duge bidu dién trén Hinh [3.27)

02 r + . . 20 e
-0.4 {ﬂ) ...... 18 (b) ‘:
L K 16 :
’ 14 h
(L8 . .
H 12 .
al : b
> _." SRl
| ‘/,, o
1.4
6
L6 7 4 by A
1.8 5 L - 4
/ ) J/ s’ \— ......
A L 0

o2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 08 0.2 03 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8

Hinh 3.27: Két qua mo phong MC st dung thuit toan Metropolis: (a) Do thi biéu
dién nang lugng U theo nhiét d6 7', (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop nong do ¢ = 30% véi kich thude hé N, = 123, céc hang s6 tuong tac
Jy =10, J. = —0.5.

D6 thi tham s trat tu M(T) va su thing gidng ctia tham sb trat tu x(7)
duge bidu dién trén Hinh [3.28

Quan st do thi C,(T) (Hinh[3.27b) va d6 thi x(T) (Hinh[3.28p) ta thiy gia
tri clia nang luong va tham so trat tu cé thang gidng rat 16n. Dan dén, rat kho
dé xdc dinh chinh xdc céc nhiét do chuyén pha. Ta sé tién hanh sit dung ky

thuat Wang-Landau dé khao sat chi tiét dién bién chuyén pha ctia hé.
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Hinh 3.28: Két qua mo phong MC sit dung thudt todn Metropolis: (a) Do thi biéu
dién tham s6 trat tuw M theo nhiét d6 7', (b) Do thi biéu dién thang gidng ciia tham sb
trat tu x theo nhiét do T cho trudng hop nong do ¢ = 30% véi kich thuée hé Ny = 123,
cac hang s6 tuong téc Jy=10,J. =-0.5.

Ching toi biéu thi trong Hinh nang luong U(T) va nhiét dung C,(T)
da xéc dinh duge bang k¥ thuat Wang-Landau trong truong hop ndng d6 phan

tit ¢ = 30%. Ching ta c6 thé nhin thay duong cong ning luong U c¢6 9 su thay

ddi nho tuong tng véi 9 dinh ctia nhiét dung riéng C, tai cdc nhiét do:

T, = 0.34182,
Ty = 0.40308,
Ty = 435820,
T, = 0.45576,
Ty = 0.47131,
T = 0.48376,
Ty = 0.49427,
Ty = 0.50562,
Ty = 0.51099.

& day, T) 1a nhiét do hé bt dau xdy ra qud trinh chuyén pha va nhiét do Ty 1a

nhiét d6 hé da chuyén pha hoan toan.
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Hinh 3.29: Két qua mo6 phong MC sit dung ky thuat WL: (a) Do thi biéu dién nang
lugng U theo nhiét do T', (b) Do thi biéu dién nhiét dung C,, theo nhiét do T' cho trudng
hop nong do ¢ = 30% voi kich thude hé N, = 123, céc hang s6 tuong tac Jj = 1.0,
J; = —0.5.

So sanh két qua nhiét dung riéng thu dude khi sit dung thuat todn Metropolis
Hinh[3:27p, do thi thu dugc tit k§ thuat Wang-Landau nhu Hinh [3:29b cho phép
ching ta xdc dinh ro rang ting dinh va nhiét do chuyén pha véi d6 chinh xéc
cao.

Tham s6 trat tu M va su thang gidng clia tham s6 trat tu y phu thuoc theo
nhiét do T duge cho trong Hinh [3.30] Su tan chay ctia cdc 16p phan tit sé dudc

quan sat trong cac su giam cua M va thé hién qua cac dinh cua y.
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Hinh 3.30: Két qua md phéng MC stt dung k¥ thuat WL: (a) D6 thi biéu dién tham
s6 trat tu M theo nhiét d6 T, (b) D thi biéu dién thing gidng ciia tham s6 trat tu
x theo nhiét d6 T cho trudng hop nong dé ¢ = 30% véi kich thuée hé N, = 123, céc
hing sb tuong tac Jy =10, J. =-0.5.

Tuong tu nhu do thi nang lugng U(T'), do thi tham sb trat tu cling c6 bién doi
gidn doan tai mot s6 diém nhiét d6 Ty = 0.34182, T, = 0.40308, T3 = 43582,...
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Quan sat tai nhiét do T} = 0.34182 trén hinh veé , § d6 M gidm xudng
0.66, tuong ting véi (12 —4)/12 ~ 0.66 cho thay su mat trat tu ctia 4 16p phan
ti.

Ching ta tiép tuc quan sat khi nhiét do tang lén t6i Th = 0.40308: ching ta
thay rang M giam xudng xap xi 0.5, tuong tng M = (12 — 4 — 2)/12 = 0.5,
diéu nay cho thay su tan chdy ctia 2 16p phan ti tiép theo.

Ching ta c6 thé thay M khong cé sut gidm manh sau nhiét do T = 0.40308
méc du cadc phan t& van tiép tuc bay hoi, dugc cho thay tai cac dinh ctia do thi
Cy(T) trong Hinh . Tuy nhién, & khong gian tréng bay gid da dat trang
thai bao hoa va khong cho cac phan tit & tinh thé tiép tuc bay hoi lén.

Dé khao sat dic trung loai chuyén pha tai timg diém nhiét d6 chuyén pha,
ta thiét 1ap do6 thi phu thudc ning luong P(U) tai 9 diém nhiét d6 da xac dinh
dugc trong do thi C,(T).
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Hinh 3.31: Két qua mo phéong MC st dung ki thuat WL: D6 thi ham phan bd theo

ning luong U tai céc nhiét d6 chuyén pha cho trudng hop nong d6 ¢ = 30%.
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Chiing ta c6 thé quan sat biéu dd ning luong P(U) tai céc diém nhiét do
tan chay trong Hinh [3.31] Mic du s6 luong phan tit 1a nhé 12 x 12 x 12, ching
ta c¢6 thé thay tai 8 diém nhiét d6 chuyén pha dau tién, niang lugng c6 ham
phan b6 1a dinh kép. Tai nhiét do cudi cting, ham phan b6 nang luong khéng cé
dang dinh kép. Vi viy c¢6 thé két ludn rang, 8 diém nhiét do dau tién 1a chuyén
pha loai 1. Piém chuyén pha cudi ciing 13 chuyén pha loai 2.

Phan trén, ching toi da trinh bay két qua mo phéng chuyén pha clia pha
smectic trong trudng hop ¢ = 30% véi cdc phan ti rat linh dong, do sb luong
nit mang tréong trong khoéng gian 1a rat 16n. Ching ta da quan sat thay lan
lugt 4 16p phan tit tan chay, 16i tiép theo dén 2 16p phan tit tan chdy. Day 1a
két qua phit hop véi két qué quan sit trong thuc nghiém ctia pha smectic.

Dén day, ching t6i sé tong hop va dua ra mot s6 thao ludn ctia phan nay.
Chting t6i sé bicéu dién anh hudéng ciia nong dd phan ti dén s6 chuyén pha cta

pha smectic trong mo6 hinh nghién cttu ctia ching t6i trong Hinh |3.32]
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Hinh 3.32: Két qua mo phéng MC sit dung ky thuat WL: D6 thi biéu dién nhiét dung
riéng C,, theo nhiét d6 T' véi kich thuée hé Ny = 123, cac hing sb tuong téc J) = 1.0,
J1 = —0.5 trong céc trusng hop néng doé ¢ = N,/Ny, thay doi.

Cu thé, ching t6i mé ta nhu sau:

o Trudng hop ¢ = 100%, hé ¢6 1 diém nhiét do chuyén pha la chuyén pha

loai 2.
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o« Trudng hop ¢ = 80%, hé ¢ 2 diém nhiét do chuyén pha, tat ca céc diém
nhiét do chuyén pha 1a chuyén pha loai 2.

« Trudng hop ¢ = 60%, hé c¢6 3 diém nhiét dd chuyén pha, 2 diém nhiét d6
dau tién chuyén pha loai 1, 1 diém nhiét d6 chuyén pha cudi cling chuyén

pha loai 2.

« Trudng hop ¢ = 50%, hé c¢6 3 diém nhiét dd chuyén pha, 1 diém nhiét do
dau tién chuyén pha loai 1, 2 diém nhiét do chuyén pha cudi cling chuyén

pha loai 2.

« Truong hop ¢ = 30%, hé ¢6 9 diém nhiét dd chuyén pha, 8 diém nhiét do
dau tién chuyén pha loai 1, diém nhiét d6 chuyén pha cudi ciing chuyén

pha loai 2.

Dé danh gid vé hién tuong chuyén pha pha smectic - isotropic, ta thiy ro
rang hién tuong chuyén pha nay khong phai hién tuong tan chay théng thuong,
khi hién tugng tan chay tit trang thai ran sang trang thai léng chi 1 chuyén
pha loai 1. Bén canh dé, né ciing khoéng phai 1a hién tuong chuyén pha ctia céc
mo hinh Potts dinh x1.

bieu nay duoc giai thich nhu sau. Nguyén nhan 14 pha smectic dude xem nhu
mdt mo hinh gid hai chiéu. Do trong nghién cttu nay, chiing t6i muén tap trung
vao dic trung co ban nhat clia pha smectic, d6 13 pha smectic ¢6 cau tric sap
xép theo ting 16p. Chinh vi vdy, trong mé hinh ctia ching t6i, ngay ca khi mo
hinh nam trong mang hinh hop ba chiéu, cac tuong téc duge dinh nghia trong
trang thai co ban & d6 bao gom tuong téc giita cdc phan t trong cung mot
mit phang va tuong téc gitta cdc phan t khac mit phang. Tuy nhién, tuong
t4c hinh thanh chiéu thit ba 13 tuong tdc day gitta cdc mit phang chi gitip xay
dung trat tu dinh huéng, tranh khéng cho hai mit phing 1an cAn chdng chap
vao nhau. Do vy, m6 hinh pha smectic duge xem nhu mot mo6 hinh hai chiéu.

Nong d6 phéan tit cang thap, ta quan sat thiy cac hién tuong chuyén pha
loai 1 (c = 60%, 50%, 30%). Diéu nay dugc gidi thich, véi cdc mo hinh c6 nong
dd phan ti& thap, ré rang céc phan ti nam & 16p bé mit, do kich thich nhiét sé
di chuyén 1én céc khong gian tréng phia trén, dan dén céc 16p phan tit bé mat
tan chdy. Ching ta ciing quan sat duge nhiéu s6 16p tan chdy hon & trudng hop
nong do phan tit thap (¢ = 30%). D6 1a bdi khi nong do phan tit loang, trong

mang tinh thé c¢é rat nhiéu khong gian tréng hon cho cic phan tit di chuyén.
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Bén canh d6, ta ciing quan sat dudc cac chuyén pha loai 2. Hién tuong nay
c6 thé duge giai thich rang, khi cdc phan ti 16p bé mit di chuyén lén khong
gian tréong phia trén, dong thoi cdc phan tit 6 cac 16p phan tit bén trong sé di
chuyén 1én céc vi tri bé tréng d6. Khi hé dat mot nhiét do nao d6, nhiing 16p
bé mit sé gibng nhu mdt chat 1éng véi cdc phan tit di ra khoi 16p dé va céc
phan tt ti khong gian tréng tré ve. Toan b khong gian sé dat trang thai bao
hoa. Ltc nay, khi cac 16p bén ngoai da tan chay, cac 16p bén trong mac du thay
doi dinh huéng nhung van gitt nguyén trat tu vi trf cta minh. Chuyén pha chi
thay doi dinh huéng nay tuong tu nhu mét hién tuong chuyén pha loai 2 dién
hinh d6 1a chuyén pha sit tit - thuan ti.

Tiép theo, ching toi s¢ dua ra mot thao ludn véi céc két qua thuc nghiém.
Dau tién, trong hé vi khuan hinh que ban linh dong [10], Dogic va cic cong su
da chi ra rang su linh déng ctiia cdc vi khuan dan t6i chuyén pha loai 1. M6
hinh cta chung t6i v6i su linh dong cia dinh huéng va vi tri phan tt cting dua
ra chinh x4c chuyén pha loai 1 phut hop véi két qué thi nghiém nay.

Thtt hai, trong mot thi nghiém khac thuc hién trén hop chat dodecyl-
cyanobiphenyl (12CB) [13], nhitng tac gid da chi ra rang chuyén pha smectic A
sang pha isotropic 1a chuyén pha loai 1. Nhitng téc gia bang phuong phap may
quét nhiét vi sai va phuong phap tan xa tia X cting da xac dinh duge khoang
nhiét do chuyén pha va thiy c6 su dong ton tai clia pha smectic A trong pha
isotropic trong khoang nhiét d6 chuyén pha do.

Céc thi nghiém khdc trong nghién cttu [14] cling dua ra cdc két qui tuong
tu nhu két qua ctia nghién citu trén d6 1a chuyén pha bac nhat va su déng ton
tai cua pha smectic va pha isotropic trong cac giai doan ctia qua trinh chuyén
pha. Két qua nghién cttu cia ching t6i ¢ nong do thap ciing dua ra cac két qua
tuong tu.

Thit ba, trong 1y thuyét dua vao 1y thuyét chuyén pha Landau da dugc tién
hanh bdi Mukherjee va cic cong su [24]. Cac tac gid da x4c dinh dude chuyén
pha smectic - isotropic 1a chuyén pha loai mot nhung ho khéng md ta déng hoc
dan dén trat tu smectic va khéng cé su dong ton tai ctia pha smectic va pha
isotropic.

Nhitng két qud ctia chtiing toi trong nghién citu nay dua ra tat ca chi tiét vé
qué trinh chuyén pha trong dé xay ra hién tuong tan chéy timg 16p trude qué
trinh chuyén pha toan phan.
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3.6 Su anh hudng cua loai tuong tac gitta cac
16p

Trong phan cudi ctia khio sat chuyén pha smectic - isotropic bang mé hinh
Potts linh dong nay, ching t6i khao sat anh hudng ctia tuong téc gitta cac phan
tt 6 hai mit phang 1an cAn dén qué trinh chuyén pha. Ta da biét J, 1a ki hi¢u
hing sb tuong téc gitta cdc phan tit ¢ hai mit phang lan cAn duge minh hoa
tréen Hinh . Chiing t6i sé tién hanh mo6 phéng hé trong hai truong hop sau:

J) = 1.0,
Jij =

JJ_ - _05

Jy = 1.0,
Jij =

Trong ca hai trudng hop, nong doé phan tit 1a ¢ = 50%, s6 phan tit 1a Ny = 123,
Hinh biéu dién tham sb trat tu cho ca truong hop tuong tac gitta cac 16p
13 tuong tac hit (ferro) va tuong tac day (anti-ferro) dé so sanh. Chiing ta c6
thé quan sat tham sb trat tu cfia hé c6 tuong tac hit (dudng bén trén) 1a 16n
hon tham s6 trat tu clia hé ¢ tuong tac day (dudsng bén dudi). Dicu nay dude
giai thich 1a do trong truong hop tuong tac hit tuong tac gitta cac phan tit 16n
hon, do vay dinh huéng ctia cac phan tit it bi thang giang nhiét hon.
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Hinh 3.33: D6 thi biéu dién tham s6 trat tu M theo nhiét dd 7' trong hai truong hop:
tuong tac gitta hai phan tit ¢ hai mit phang lan cin 13 tuong tac hit (ferro) va tuong
tac day (anti-ferro), ¢ =50%, N, = 123,

Hinh [3.34] [3.35] [3.36 biéu dién anh chup tai nhiét d6 7' = 0.949, nhiét do
trung binh 7 = 0.747 va tai mot nhiét do thap 7 = 0.251. Hinh 14 anh
chup tai nhiét do thap 7 tuong ting lic nay pha smectic vdi cac phan tit duy
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tr1 mot dinh huwéng chung. Hinh biéu dién su mat trat tu ciia cc 16p bén
ngoai khi nhiét do tang lén. Hinh biéu dién pha ding huéng.

Truong hop tuong téc 1a tuong tac day chuyén pha bit dau xay ra tai nhiét
do thap hon, trong khi tuong téc hit van gitt trang thai trat tu cho dén nhiét
do téc xay ra chuyén pha tai nhiét @6 chuyén pha cao hon, nhung ¢4 hai truong
hop deéu cho thay su gidm manh & viing nhiét do trung gian tuong tng véi su

tan chdy ctia mot sé 16p bén ngoai.

0 2 4 6 8 10 12

Hinh 3.34: Anh chup trang théi cac phan tit (cdc trang thai duge biéu dién bang cac
mau khéc nhau) trong trudng hop tuong tac gitta hai phan tit & hai mat phang lan cén
la st tit J = +0.5 tai nhiét do cao T (T = 0.949 > T,) v6i ¢ =50% va N, = 123,
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Hinh 3.35: Anh chup trang théi céc phan tit (cdc trang thai duge biéu dién bang cc
mau khac nhau) trong trudng hop tuong téc gitta hai phan tit & hai mét phang lan cén
la sit tit J, = +0.5 tai nhiét do ngay sau khi hé bat dau tan chay (T = 0.747) v6i
c =50% va N, = 123.
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Hinh 3.36: Anh chup trang théi cic phan tit (cdc trang thai duge biéu dién bang cac
mau khac nhau) trong trusng hgp tuong téc gitta hai phan tit § hai mat phing 1an cin
la sat tit J; = +0.5 tai nhiét do thap véi ¢ =50% va N, = 123
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3.7 Két luan chuong 3

M§ dau phan nghién citu khio sat chuyén pha smectic - isotropic bang mé hinh
Potts linh dong, ching t6i khao sit anh hudng ctia hiéu tng kich thude. Két
qué ching t6i chon kich thuéc mo phéng cia hé 1a N, = 123 phan t.

Tiép theo, ching t6i dd mo phéng anh hudng ctia nong do hay 1a anh hudng
ctia d6 linh déng ctia cic phan tit dén hién tuong chuyén pha ctia pha smectic.
Két qué thu duge khi nong d6 ctia phan t gidm: Nhiét d6 bat dau chuyén pha
gidm. S6 16p tan chdy tang 1én. Cu thé tai cidc nong do thap (30%, 50%, 60%) ta
quan sat duoc cac 16p tan chay va hé ¢ chuyén pha loai 1. Tai nong do phan ti
cao (80%, 100%) chuyén pha smectic - isotropic la chuyén pha loai 2. Chuyén
pha nay dugc giai thich 1a do su mat trat tu dinh huéng cia cac phan tit do
trong mang khong c6 du vi tri tréng cho su linh déng ciia cdc phan ti. Bén
canh d6, ning luong tuong tac gitta cdc phan t ndm & cic 16p lan cin cing
dugce xem xét va hoan toan khoéng anh hudng dén céc hién tugng chuyén pha.
Két qué clia nghién ctu ching t6i c6 thé dugde so sanh véi nghién citu trude d6
ve md phoéng chuyén pha smectic - isotropic cho thiy két qua mé phéng ciia
ching t6i sau khi cai thién thuit toan da xudt hién nhiéu diém nhiét d6 chuyén
pha thé hién su tan chdy theo 16p clia pha smectic, cling nhu su dong ton tai
pha smectic va pha isotropic trong qué trinh chuyén pha thu duge tit cac két
qua thuc nghiém.
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Chuong 4

Nghién cttu chuyén pha
smectic - isotropic s dung

mo hinh Potts md rong

Trong nghién citu ¢ phan trude, véi viéc st dung mo hinh Potts linh dong 6
trang thai, bang moé phéng Monte Carlo stt dung k¥ thuit WL, chiing toi da
mb ta dugc qua trinh chuyén pha smectic - isotropic. Két qua, thu dugde trong
truong hop nong do phan tit 1a ¢ = 30% va ¢ = 50%, mo hinh da thé hién rat ro
st tan chay theo ting 16p. Tuy nhién, két qua nghién citu con xuat hién nhiéu
chuyén pha trung gian va mé hinh nghién citu chi 14 m6 hinh gia hai chiéu.

Trong nghién cttu nay, ching to6i tiép tuc st dung mo hinh Potts linh dong
6 trang thai va md rong Hamiltonian trong biéu thic bao gom thém thé
niang Lennard-Jones [116H118], da duge stt dung trong nhieu thap ky 1am co s6
dé hidéu hanh vi vt 1y ca chit 16ng va chit ran don gidn. V4i mé hinh nghién
cttu nay, thé ning Lennard-Jones bao gom thanh phan thé nang hut, lam ting
luc lién két ctia cac 16p phan tit.

Ching t6i sé khao sat quéa trinh chuyén pha smectic theo ndng do phan ti
va thé nang Lennard-Jones dé xé4c dinh dude cac tham sé phit hop cho m6 hinh

mad rong do.
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4.1 M6 hinh Potts ma rong

Hamiltonian cia mo hinh Potts mé rong nhu sau:

H=> Ulriy) = > Jijds,0 (4.1)
(i.5) (i.3)
Tong dau tién biéu dién thé nang tuong tac Lennard-Jones dude xac dinh

cho céc cip phan tit 1an can (i, j). Biéu thitc tudng minh c¢6 dang:

U(rij) = Vo [(:2)12 —2 (:2)6] ) (4.2)

v6i Vj 1a hang s6, 79 =~ ag 1a khodng céch gilta cdc phan ti 1an cin tai trang
thai cAn bang, r;; = [|r; — ;|| 1a khodng cach giita cic phan tit. Trong mo6 hinh
Potts mé réng, cdc phan ti nim tai cdc nit mang va toa do phan ti 1a toa do
khoi tdm. Do d6, khodng cdch gitta cic phan tit r;; 1a khodng céch khoi tam.
Téng thit hai tuong tu nhu trong phuong trinh , trong dé (i, j) 1a nhiing
cap phan tu lan can, J;; la hang tuong tac trao doi gitta cdc phan tit 1an can

c6 trang théi o; va o;.

{ Jy=J>0, tuong tdc hit trong cling mit phing,
i =

J, = —aJ <0, tuong tac ddy khac mit phang.

trong d6 a > 0. J 1a hang s6 dugc lay gié tri bang 1 va ¢ don vi nang luong.
Hang s6 Boltzmann kg = 1 , don vi ctia nhiét d6 1a J/kp.

Trong nghién ctu trude, ching tdi st dung moé hinh Potts dé nghién citu
chuyén pha smectic - isotropic va da khao sat tai cdc nong dé phan tit khac
nhau, tuy nhién chi v6i nong do ¢ = 30% va ¢ = 50%, két qua mo phong 1a
phit hop véi céc két qué thuc nghiém, tic 14 xuat hién chuyén pha loai 1, hé
c6 nhiéu diém chuyén pha. Tuy nhién, tai hai nong d6 phan tit d6, dic biét
13 nong d6 ¢ = 30% hé xuét hién qué nhiéu chuyén pha trung gian, giy khin
cho viéc phan tich hién tuong. Chinh vi vay, trong nghién cttu nay, ching toi
sé khdo sat véi cac gid tri khdc nhau ctia thé ning Lennard-Jones Vj trong
trudng hop nong dé phan tit 1a ¢ = 30% va ¢ = 50%. Vé mat dinh luong gid
tri clia céc tuong tac, ching t6i sé gitt nguyén gia tri ciia tuong tac trao doi
Jy=10va J, = —0.5, do ti 1¢ dong gop cua tuong tac trao d6i 16n hon tuong
tac Lennard-Jones, vi viy chung to6i sé khao sat V) = 1.0,0.85,0.5.



81

4.2 Khao sat truong hop Vj=1.0

Trong nghién cttu nay, chiing t6i mé phéng pha smectic bao gom N, = 123 phan
t1t nam trong khéi hop ba chiéu chita cdc nit mang véi kich thuée Ny thay déi
trong cac trudng hgp nong do phan tit khac nhau: ¢ = 30% va ¢ = 50%.

a) Trudng hgp noéng d6 phan tir ¢ = 50%

Do thi biéu dién nang luong U(T) va nhiét dung riéng C,(T) dugde bicu dién
nhu Hinh . Ching t6i dua ra mot vai nhan xét vé két qua nhu sau:

(i) T < 0.6 hé & trang thai ¢ ban véi nang lugng —5.0.

(i) Khi nhiét d6 ctia hé tang lén, ta quan sat thiy mac dit dudng biéu dién
nang lugng la lién tuc nhung c6 hai khoang gia tri nang lugng tang nhanh,
tuong tmg vai hai dinh ctia do thi C,,. Ta du dodn, hé c¢é hai chuyén pha. Dinh
dau tién trén dd thi C, 1a hé bit dau chuyén pha va dinh thit hai 1a hé chuyén
pha hoan toan.

(iii) Ta chi quan sat thdy su gian doan ctia do thi tham s6 trat tu M(T) tai
nhiét d6 chuyén pha dau tién trong Hinh .

Vay c6 thé thay, diém chuyén pha dau tién, hé c6 thay doi ca trat tu vi tri
va trat tu dinh huéng. Diém chuyén pha thit hai ta khéng quan sat duge su
thay d6i ctia trat tu dinh huéng khi mo6 phéng hé bang thuit toan Metropolis.

-2 T T v v v v 14

b
_{a} _ .:( ) i
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» -
Hinh 4.1: Két quid mé phéng MC sit dung thuit todn Metropolis: (a) Do thi bicu
dién nang lugng U theo nhiét d6 7', (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop ndng d6 ¢ = 50% véi kich thude hé N, = 123, cac hang s6 tuong téc
Jy =10, J. = 0.5, V, = 1.0.
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Hinh 4.2: Két qua md phong MC sit dung thudt todn Metropolis: (a) Do thi biéu dién
tham s6 trat tu M theo nhiét d6 7', (b) D6 thi biéu dién thing gidng ctia tham s6 trat
tu x theo nhiét do T cho truong hop nong do ¢ = 50% véi kich thude hée N, = 123, céc
hang sb tuong tac Jy = 1.0, J, = —0.5, Vp = 1.0.

Dé kiém chtng céc két qua thu dude tit thuit toan Metropolis, ching toi
da tiép tuc tién hanh k¥ thuit Wang-Landau cho trudng hop nay. Do thi biéu
dién nang lugng U(T) va nhiét dung riéng C,(T) duge biéu dién nhu Hinh .
Do thi tham sb trat tu va su thing gidng ctia tham sb trat tu duge biéu dién
nhu Hinh 4.4

(i) Tai nhiét do thap (7' < 0.6) hé & trang thai co ban.

(i) Trong khoang nhiét d6 0.6 < T < 0.76 cAc phan tit bat dau di chuyén
sang cac vi trf nit mang tréng nhung van gitt trat tu dinh huéng.

(iii) Khi 0.76 < T' < 0.88 phan tit mat ca trat tu vi tri va trat tu dinh hudng.
Ching ta thu ducc hai nhiét d6 chuyén pha tai 77 = 0.7641 va T, = 0.8796.
Ham phan bd nang luong tai ca hai nhiét d6 chuyén pha cho bséi Hinh va
Hinh , déu khong ¢6 dinh kép, dé 1a chuyén pha loai 2.

(iv) Khi nhiét d6 T > 0.88 hé da chuyén sang pha isotropic.
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Hinh 4.3: Két qua mo6 phéng MC sit dung k§ thuat WL: (a) D6 thi biéu dién nang
lugng U theo nhiét do T', (b) Do thi biéu dién nhiét dung C,, theo nhiét do T’ cho trudng
hop nong do ¢ = 50% véi kich thuée hé N, = 123, cdc hang s6 tuong tac Jj = 1.0,
J. = —05, Vy = 10.
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Hinh 4.4: Két qua md phéng MC stt dung ki thuat WL: (a) D6 thi biéu dién tham
s6 trat tu M theo nhiét d6 T, (b) D thi biéu dién thing gidng ciia tham s6 trat tu
x theo nhiét d6 T cho trudng hop nong dé ¢ = 50% véi kich thuée hé Ny, = 123, céc
hing sb tuong téc Jy=1.0, J. =-0.5, Vo = 1.0.

Két qua thu duge trong trudng hop nong d6 phan tit ¢ = 50%, véi cdc hing
s6 tuong tac Jy = 1.0, J. = —0.5, Vo = 1.0, hé ¢6 chuyén pha loai 2. Ching t0i
ciing xem xét cdc trudng hdp nong do ¢ = 60% va ¢ = 80%, céc két qua déu

cho thay hé chi ¢6 chuyén pha loai 2.
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Hinh 4.5: Ké qua md phong MC st dung ky thuat WL: Do thi ham phan b theo
nang lugng U tai nhiét do Ty = 0.7641 cho trudng hop nong dé ¢ = 50% véi kich thude
hé N, = 123, cac hang s6 tuong tac Jy = 1.0, J, = —0.5, Vo = 1.0.

Hinh 4.6: Ké qua md phong MC st dung ky thuat WL: D6 thi ham phan b theo
nang luong U tai nhiét do Ty = 0.8796 cho trudng hop nong dé ¢ = 50% véi kich thude
hé N, = 123, céc hang s6 tuong tac J = 1.0, J, = —0.5, Vo = 1.0.

So sanh véi két qua trong trudng hop mo hinh Potts, khi thém vao thanh
phan thé nang Lennard-Jones, két qua nghién cttu trong mo hinh Potts mé rong
s6 chuyén pha giam. Tuy nhién v6i mé hinh mé rong trong trudng hop nong do
phan tit ¢ = 50%, vi cdc hang s6 tuong tac J; = 1.0, J, = —0.5, Vj = 1.0, hé
khong thé hién dude chuyén pha loai 1, do d6 khéng thé hién ducce su chuyén
pha theo 16p ctia pha smectic. Piéu nay dugc giai thich c6 thé do déng gép cia

luc Lennard-Jones 16n, luc nay gitt cdc phan ti tai vi tri ctia ching.
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b) Trudng hgp néng dé phan tit c = 30%

Do két qua mé6 phoéng chi thu duge chuyén pha loai 2 cho trudng hop nong do
phéan t ¢ = 50% la chua phit hop véi két qua thuc nghiém. C6 thé do nong do
phan tit 16n lam gidm do linh déng clia cac phan ti. Trong phan nay, ching to6i
giam nong do phan tit con ¢ = 30% va git nguyén cac tham s6 ctia mo hinh
Jy = 1.0, J = —0.5, Vj = 1.0. Ching t6i tiép tuc st dung phuong phap mo
phéng tuong tu nhu phan trude dé thu duge céc trung binh nhiét dong ciia céc
dai lugng vat ly.

Do thi nang lugng U(T) va nhiét dung riéng C,(T) dudc biéu dién trén Hinh
[4.7] Két qua thu duge khi gidm ndng d6 phan tit ¢ = 30%, nhiét d6 chuyén pha
tang 1én, tuy nhién ta van thu dude hai nhiét d6 chuyén pha.
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Hinh 4.7: Két qua mo phéng MC sit dung thuit todn Metropolis: (a) Do thi bicu
dién nang lugng U theo nhiét d6 7', (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop nong dod ¢ = 30% véi kich thude hé N, = 123, céc hang s6 tuong tac
Jy =10, J, =05, Vy =10,
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Hinh 4.8: Két qua md phong MC sit dung thudt todn Metropolis: (a) Do thi biéu dién
tham s6 trat tu M theo nhiét d6 7', (b) D6 thi biéu dién thing gidng ctia tham s6 trat
tu x theo nhiét do T cho truong hop nong do ¢ = 30% véi kich thude hée N, = 123, céc
hang sb tuong tac Jy = 1.0, J, = —0.5, Vp = 1.0.

Khi cting xét hé c6 nong dd phan tit ¢ = 30%, so sanh, két qua thu dude véi
mo hinh Potts ¢ Hinh va Hinh [3.28] Ta thay thay vi thu dugc 6 dinh tai
do thi C,(T), trong mo6 hinh Potts md rong s6 dinh chi con 2. Hon nita do thi
X(T') trén Hinh chi con duy nhat 1 dinh. RAt khé dé phan doan, chi tiét
ctia ting diém nhiét d6 chuyén pha. Ching tdi tiép tuc khao sat bang ky thuét
Wang-Landau. D6 thi bi¢u dién ning luong U(T) va nhiét dung rieng C,(T)
tit két qua mo phong st dung kv thuat Wang-Landau duge biéu dién nhu Hinh
Nhén xét vé két qua md phéng nhu sau:

(i) Tai nhiét do thap 7' < 0.6 hé ¢ trang thai co ban, ning lugng va tham sb
trat tu on dinh.

(i) Trong khoang nhiét d6 0.6 < T' < 0.9 hé x4y ra qué trinh chuyén pha
v6i sut gidam manh ciia nang luong, xudt hién 3 nhiét do chuyén pha tuong ting
ba dinh ctia do thi C,.

(iii) Ciing trong khoang nhiét do trén tham sb trat tu ciing bién doi, va thu
dugc 3 dinh ctia do thi y (Hinh [4.10).
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Hinh 4.9: Két qua mo6 phéng MC sit dung k§ thuat WL: (a) D6 thi biéu dién nang
luong U theo nhiét d6 7', (b) Do thi biéu dién nhiét dung C,, theo nhiét do T cho trudng
hgp nong do ¢ = 30% véi kich thude he N, = 123, cdc hing sb tuong tac Jj = 1.0,
JL =05, Vi = 1.0.
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Hinh 4.10: Két qua md phéng MC stt dung k¥ thuat WL: (a) D6 thi biéu dién tham
s6 trat tu M theo nhiét d6 T, (b) D thi biéu dién thing gidng ciia tham s6 trat tu
x theo nhiét d6 T cho trudng hop nong dé ¢ = 30% véi kich thuée hé Ny, = 123, céc
hing sb tuong téc Jy=1.0, J. =-0.5, Vo = 1.0.

Két qua thu dugc trén do thi U(T) va M(T) déu c6 nhitng diém gidn doan
1o rét, duge thé hién thong qua céc dinh ctia cac do thi C,(T) va x(T'). Trong
khoang nhiét d6 tit 0.7 dén 1.0 hé c¢6 3 diém chuyén pha. Ham phan bd ning
luong tai cdc nhiét do chuyén pha 177 = 0.7253, Tb = 0.7916 va T3 = 0.8791 ¢
dang nhu sau (Hinh [4.11] Hinh [4.12] Hinh [4.13):
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(IR

(1.

P

Hinh 4.11: Két qui mo6 phéng MC sit dung ki thuat WL. D6 thi ham phan bd theo
nang luong U tai cac nhiét do T) = 0.7253 cho trudng hop nong do ¢ = 30% véi kich
thudc hé Ny = 123, cac hang sb tuong téc Jj = 1.0, J, = —0.5, Vp = 1.0.

P

Hinh 4.12: Két qui mo6 phong MC st dung k§ thuat WL. D6 thi ham phan bd theo
nang luong U tai cac nhiét dd Th = 0.7916 cho trudng hop nong do ¢ = 30% véi kich
thudc hé Ny = 123, cac hang s6 tuong téc Jj = 1.0, J, = —0.5, Vp = 1.0.

P

7=l 87% —

2.9 2.8 2.7 2.6

t
Hinh 4.13: Két qua mo phéong MC st dung ky thuat WL. D6 thi ham phan bd theo
nang luong U tai cdc nhiét do T3 = 0.8791 cho trudng hop nong do ¢ = 30% véi kich
thude hé N, = 123, céc hang sb tuong tac Jy = 1.0, J, = —0.5, V5 = 1.0.
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Cén ctt vao dang do thi ham phan bd ning luong P(U) tai céc nhiét do trén,
ta thay trong truong hop nay hé chi ¢é chuyén pha loai 2. Ching tdi danh gia
v6i ndng do phan tit ¢ = 30%, hang s6 md hinh J; = 1.0, J, = —0.5va V5 = 1.0
14 khong phit hop cho mé hinh nghién citu chuyén pha smectic - isotropic.

Dbén day, ching t6i da quan sit thay hanh vi clia hé da thay doi khi c6 su
xuat hién ctia thé ning tuwong tdc Lennard-Jones. Dudng nhu, thé nang hit
gifta cdc phan t& lam cho ching chi ¢ mat trat tu dinh huéng. Dicu nay la
chua phu hop v6i cac quan sat thuc nghiém.

4.3 Khao sat truong hgp V= 0.85

Khi ta thém thé ning Lennard-Jones, gid tri hang s6 Vy = 1.0 cho cdc nong
do khéc nhau, két qua thu dude hé chi x4y ra chuyén pha loai 2 thé hién qua
dang ham phan bd ning luong déu cé dang Gauss tai céc nhiét dd chuyén pha.
Phan nay, ching t6i giam hang s6 thé ning tuong tac Lennard-Jones Vy = 0.85
trong cac trudng hgp sau:

a) Trudng hgp ndng dd phan tit ¢ = 50%

Do thi biéu dién ning luong U(T) va nhiét dung riéng C,(T) dugdc bicu dién
trén Hinh [4.14] Ching t6i dua ra cdc nhan xét:

(i) Tai nhiét do thip T < 0.6 hé & trang thai co ban. Nang lugng co ban
Vo ~ —4.5.

(ii) Ta quan sat thay hai dinh ctia do thi C,(T) tuong ting v6i hai nhiét do
chuyén pha.
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Hinh 4.14: Két qua mé phong MC st dung thuit toan Metropolis: (a) Do thi bicu
dién nang lugng U theo nhiét d6 T, (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop nong dod ¢ = 50% véi kich thude hé N, = 123, céc hang s6 tuong tac
Jy =10, JL = —0.5, Vj = 0.85.

Chiing t6i thic hién mo6 phéng st dung ky thuat WL. Két qua thu duge hé
c6 3 nhiét d6 chuyén pha trén d6 thi C, Hinh [4.15b. Tuy nhién, tat ci déu la
chuyén pha loai 2.
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Hinh 4.15: Két qua md phong MC sit dung ky thuat WL: (a) D6 thi ning lugng U
thay doi theo nhiét do 7', (b) D thi nhiét dung riéng C, theo nhiét do T cho trudng
hgp nong do ¢ = 50% voi kich thuée hé¢ Ny = 123, cdc hing sb tuong tac Jj = 1.0,
J, =—-0.5, Vj =0.85.

Ham phan bd ning luong tai cdc nhiét do chuyén pha Ty = 0.7177, T =
0.7753 va T5 = 0.8449 c6 dang nhu cac Hinh - 418t
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Hinh 4.16: Két qua mo phéong MC st dung ky thuat WL. D6 thi ham phan b theo
niang luong U tai nhiét do T} = 0.7177 cho trudng hop nong do ¢ = 50% véi kich thude
hé N, = 123, cdc hang s tuong tac Jy = 1.0, J, = —0.5, Vy = 0.85.

Hinh 4.17: Két qua mo phong MC st dung kv thuat WL. D6 thi ham phan bd theo
nang lugng U tai nhiét do Th = 0.7753 cho trudng hop nong dd ¢ = 50% véi kich thude
hé N, = 123, cac hang s6 tuong tac Jy=1.0,J. =-0.5, Vo = 0.85.

Hinh 4.18: Két qua mo phéng MC sit dung ky thuat WL. D6 thi ham phan bd theo
nang lugng U tai nhiét do T3 = 0.8449 cho trudng hop nong dé ¢ = 50% véi kich thude
hé N, = 123, céc hang sb tuong tac Jy = 1.0, J, = —0.5, Vo = 0.85.
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b) Trudng hgp néng dé phan tit c = 30%

Truong hop nong dd phan tit ¢ = 30%, ta du doan sé quan st dude su tan
chay theo 16p ciia pha smectic. Két qui khio sat bang thuit todn Metropolis
trong Hinh cho ta xac dinh duge hé ¢é 3 diém chuyén pha.
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Hinh 4.19: Két qua mo6 phong MC st dung ky thuat WL: (a) Do thi nang lugng U
thay doi theo nhiét d6 T, (b) D6 thi nhiét dung riéng C, theo nhiét d6 T cho trusng
hop nong do ¢ = 30% véi kich thuée hé N, = 123, cdc hang s6 tuong tac Jj = 1.0,
J. = —0.5, Vo = 0.85.

Hinh md td két qua hé s6 khuéch tan D phu thudc vao nhiét do.
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Hinh 4.20: Két qua mo6 phong MC stt dung thuét toan Metropolis: Do thi hé s6 khuéch
tan theo nhiét d6 T cho trusng hop nong do ¢ = 30% véi kich thuée hé Ny = 123, céc
hang sb tuong tac J; = 1.0, J, = —0.5, Vo = 0.85.

Stt dung ky thust Wang-Landau, ta biéu dién nang luong U(T) va nhiét
dung riéng C,(T) dugc bicu dién trén Hinh Tu do, ta xac dinh dude ba
chuyén pha tai lan luct cac nhiét d6 77 = 0.6695, T = 0.7466 va T3 = 0.8318
trong Hinh [4.2Tp.
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Hinh 4.21: Két qua mo6 phong MC sit dung ky thuat WL: (a) Do thi nang lugng U
thay doi theo nhiét do6 T, (b) D6 thi nhiét dung riéng C, theo nhiét d6 T cho trusng
hop nong dd ¢ = 30% voéi kich thuée hé N, = 123, céc hang s6 tuong tac Jj = 1.0,
JL = —0.5, Vo = 0.85.

Hinh md ta két qua tham sb trat tu dinh huéng M va su thay doéi cta
tham sb trat tu dinh huéng y phu thudc vao nhiét do 7.
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Hinh 4.22: Két qua mo phéng MC sit dung ky thuat WL: (a) D6 thi tham so trat
tu M theo nhiét do T, (b) Do thi sy thang gidng ciia tham sb trat tu theo nhiét do T
cho truong hop nong d6 ¢ = 30% véi kich thude hé Ny = 123, céc hang sd tuong téc
Jy = 1.0, J, = —0.5, Vj = 0.85.

Diém chuyén pha thit nhat 1a hé bat dau xdy ra qué trinh chuyén pha va
diém chuyén pha cudi cting 14 nhiét do hé chuyén pha hoan toan. So sanh véi
két qud thu dudc & nghién ctu trude ciia ching toi khi Hamiltonian ctia hé
khong xét dén thanh phan thé ning Lennard-Jones, sé luong chuyén pha giam.
bieu nay dudc gidi thich, do déng gép ctia thé nang tuong tdc Lennard-Jones
gitta cac phan t trong cing mot 16p va dic biét lam tang lién két gitta céc 16p.
Do vay, pha smectic su tan chdy theo ting khdi 16p thay vi tan chay tiung l16p
moOt nhu nghién cttu trude day.
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Do tham s6 trat tu vi tri dudc cho bdi do thi hé s6 khuéch tan Hinh
khong dude tinh todn dua vao ham mat do trang thai g(E), nén hé s6 khuéch
tan dugc tinh toan thong qua md phong Monte Carlo st dung thuat toan
Metropolis véi cac hing sb gitt nguyén nhu trong ky thuat WL. Do vy, vé mit
dinh luong, cdc nhiét do chuyén pha thu dude ctia khi st dung hai thuét toan
14 c¢6 su chénh léch khi quan sat trén do thi nhiét dung riéng trong Hinh
va Hinh [4.21p, vi viy khi nhan xét két qua & Hinh [4.21p, ta hoan toan chi quan
tam vé mat dinh tinh.

Sau khi x4c dinh dudc cic diém chuyén pha, ta sé khao sat su bién doi cac
tham sb trat tu dinh huéng va tham sb trat tu vi tri tai ba diém chuyén pha
ta vira thu ducgc dua vao Hinh va Hinh . Tai chuyén pha thit nhat
T, = 0.669523, tuong tmg tai dinh thit nhat ctia do thi C,. Quan sit Hinh
[1.22h, trat tu dinh huéng M gidm manh ~ 0.67, tuong tng (12 —4)/12 ~ 0.67,
cho thay phan t& ¢ 4 16p phan ti ¢6 su mat trat tu dinh huéng. Bén canh do,
tai do thi hé s6 khuéch tan trén Hinh , & nhiét do nay céc phan tit khong
c6 su thay doi vé trat tu vi tri. Diéu nay cho thay, tai diém chuyén pha thi
nhat, cdc phan t& van giit nguyén trat tu vi tri va mot sé 16p phan t ciia pha
smectic ¢ su thay doi vé trat tu dinh huéng. Két qua nay dude gidi thich rang
khi nhiét nang cung cAp chua du lén lam pha vé dugc céc lién két gitta céc
phan ti tinh thé 16ng, do d6 chiing van gitt nguyén vi trf va chi dao dong xung
quanh truc phan tit Jam mat di mot phan trat tu vé dinh huéng.

Tai chuyén pha thit hai 7o = 0.746652, tuong ting v6i dinh thit hai ctia nhiét
dung riéng trong Hinh . Céc phan ti bat dau c6 su mat trat tu ve vi tri
thé hién trong d6 thi Hinh d6 khuéch tdn c¢6 xu huéng di lén, dong thoi
trat tu dinh huéng cling giam. RS rang, khi nhiét do ctia hé ting dan lén céc
phan t& & mot s6 16p ngoai cling bit dau tan chiy ra khi thé hién sy mat trat
tu ca ve dinh huéng va vi tri.

Tai chuyén pha cubi ciing T3 = 0.831818 ta quan sat su gidm dot ngodt ciia
tham s trat tu dinh huéng M trong Hinh va dinh nhon trong do thi
x. Gid tri tham s6 trat tu vi trf cling ting rat nhanh trong Hinh [4.20f Diéu
nay cho thdy, tai nhiét d6 chuyén pha nay, cdc phan ti ¢ cac 16p con lai mat
hoan toan trat tu dinh huéng va trat tu vi tri, hay néi cach khac tai nhiét do
nay pha smectic chuyén sang pha isotropic. Dé khao sat chi tiét chuyén pha
tai ting diém nhiét do chuyén pha. Ching t6i thiét 1ap biéu do6 phan bd ning
luong tai cac diém nhiét do trén. Két qua thu dudc, tai nhiét do T véi do thi
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khong c¢6 dang dinh kép 1a chuyén pha loai 2, 1& chuyén pha mét trat tu dinh
huéng clia cidc phan tit dinh xi tai céc 16p bé mat. Tuong tu nhu két qua thu
dudc trong nghién citu vé mo6 hinh Potts [89] khi xét dén su tan chdy clia céc
16p bé mit ctia md hinh Potts linh dong, khi cdc phan t& dinh x@, két qua 1a
chuyén pha 1a bac hai. Tai nhiét d6 75 1a chuyén pha loai 1 yéu va tai nhiét do
T 14 chuyén pha loai 1 v6i ham phan bé nang luong theo nhiét d6 c6 dinh kép
trén Hinh [4.23b va [4.23c. Tai hai nhiét do nay, hé dong thoi xay ra mat trat tu
ve dinh huéng va trat tu vi tri.

Phan trén, ching t6i da trinh bay két qud md phong cho pha smectic trong
truong hop Vp = 0.85. Ta da quan sat duoc su thay doi ve trat tu dinh hudng
va trét tu vi tri clia cdc phan ti tai ting nhiét d6 chuyén pha. Trong trudng
hop nay, hé ¢ chuyén pha tan chéy theo 16p. C6 3 diém chuyén pha tuong ting

v6i mot chuyén pha loai 2 va 2 chuyén pha loai 1.
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Hinh 4.23: Két qua mo phéong MC st dung ki thuat WL: D6 thi ham phan bd theo
nang lugng U tai cac nhiét do (a) 77 = 0.6695, (b) T = 0.7467, (c¢) T5 = 0.8318
cho trudng hop nong dd ¢ = 30% véi kich thude hé N, = 123, cdc hang sd tuong téc
Jy=1.0,J. =-0.5, Vo = 0.85.

4.4 Khao sat truong hop V) =0.5

Trong phan nay, ching t6i tiép tuc khdo sat anh hudng ctia thé nang Lennard-
Jones dén qué trinh chuyén pha ctia pha smectic. Ching t6i cling xét hai truong
hop: ¢ = 50% va ¢ = 30%.
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a) Trudng hgp ndng dd phan tit ¢ = 50%

Do thi nang lugng va nhiét dung riéng bang mé phéng Monte Carlo st dung
thuat toan Metropolis nhu trén Hinh
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Hinh 4.24: Két qua mo phong MC sit dung thuat todn Metropolis: (a) Do thi biéu
dién nang lugng U theo nhiét d6 7', (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop nong d6 ¢ = 50% véi kich thude hé N, = 123, cac hang s6 tuong téc

Jy=1.0, J. = 0.5, Vj = 0.5.
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Hinh 4.25: Két qua mo6 phong MC sit dung ky thuat WL: (a) Do thi biéu dién nang
lugng U theo nhiét do T', (b) Do thi biéu dién nhiét dung C,, theo nhiét d6 T' cho trudng
hop nong do ¢ = 50% véi kich thude hé N, = 123, cdc hang s6 tuong tac Jj = 1.0,

J =-0.5,Vy =0.5.

M6 phong hé st dung ky thuat Wang-Landau xac dinh duge cac nhiét do
chuyén pha trén Hinh [4.25] Ham phan b6 ning luong tai cdc nhiét do chuyén
pha c¢6 dang nhu sau (Hinh - Hinh [4.28)). Mot vai nhan xét vé két qua nhu

sau:

(i) Khi thé ning Lennard-Jones gidm, nhiét do chuyén pha thap hon.
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(ii) Quan sit cdc do thi C,(T) trén Hinh {4.25b ta thiy hé c6 ba nhiét do

chuyén pha.

(iii) C4c nhiét do chuyén pha déu 1a chuyén pha loai 2.

Pt

Hinh 4.26: ¢ = 50%. Két qua m6 phong MC st dung k¥ thudt WL. Do thi ham phan
b6 theo néng luong U tai nhiét do T) = 0.5916 véi céc hing s6 mé phong Jy = 1.0,

J, =—05,Vy=05.

Pt

Hinh 4.27: ¢ = 50%. Két qua mo6 phong MC st dung k¥ thudt WL. Do thi ham phan
b6 theo ning luong U tai nhiét do T = 0.6607 véi céc hing s6 mé phong Jy = 1.0,

J, =-05,Vy=05.
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Pits)

Hinh 4.28: ¢ = 50%. Két qua mo phéng MC st dung ki thuat WL. D6 thi ham phan
b6 theo ning lugng U tai nhiét do T3 = 0.7398 v6i cdc hang s6 md phong J) = 1.0,
J, =-0.5,V=0.5.

b) Trudng hgp noéng dd phan tir ¢ = 30%

Trong trudng hop Vp = 0.85, mo hinh véi nong do ¢ = 30% da mo ta tdt hién
tuong chuyén pha smectic. Phan tiép theo nay, ching t6i giam Vg = 0.5 dé khao

sat anh hudng ctia thé nang Lennard-Jones dén qué trinh chuyén pha.
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Hinh 4.29: Két qua mo phong MC sit dung thudt todn Metropolis: (a) Do thi bicu
dién nang lugng U theo nhiét do T, (b) D6 thi biéu dién nhiét dung C, theo nhiét do
T cho trudng hop nong do ¢ = 30% véi kich thude hé N, = 123, céc hang sb tuong tac
Jy =10, J. =-05, V5 =0.5.
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Hinh 4.30: Két qua mo phong MC sit dung thudt todn Metropolis: (a) Do thi biéu
dién tham s6 trat tu M theo nhiét do T, (b) D6 thi biéu dién thing gidng clia tham sd
trat tu y theo nhiét do T' cho trudng hop nong do ¢ = 30% véi kich thuée hé Ny = 123,
cac hing sb tuong téc Jy =10, J. =-0.5, Vo =0.5.

R6 rang, ta thay khi gidm su &nh hudng ctia thé ning Lennard-Jones, cic do
thi C,(T) va x(T) xuat hién nhiéu diém chuyén pha hon (Hinh 4.31p va Hinh
4.32b).

Stt dung ky thuat Wang-Landau, do thi biéu dién ning luong U(7') va nhiét
dung riéng C,(T") dudc biéu dién trén Hinh .

-1 (a) T T T T -’-’— 120 (b) T T g T T

100
80+

= [S1s

40
[}

3} 4 . »
20 “ 2 a J\/
b M .
..
i . ; y L ( Ad. u U L L—_
5 0.5 0.55 06 0.65 07 0.75 {45 0.5 0.55 0.6 0.65 07 0.75
T T

Hinh 4.31: Két qua mo6 phong MC sit dung ki thuat WL: (a) D thi biéu dién nang
lugng U theo nhiét do 7', (b) Do thi biéu dién nhiét dung C,, theo nhiét d6 T' cho trudng
hop nong do ¢ = 30% véi kich thude hé N, = 123, cdc hang s6 tuong tac Jj = 1.0,
J. = —0.5, Vo = 0.5.
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Hinh 4.32: Két qua md phéng MC stt dung k¥ thuat WL: (a) D6 thi biéu dién tham
s6 trat tu M theo nhiét d6 T, (b) D thi biéu dién thiang gidng ciia tham s6 trat tu
x theo nhiét do T cho trusng hop nong do ¢ = 30% véi kich thude hé Ny = 123, cac
hing sb tuong téc Jy =10, J =-0.5, Vo =0.5.

Quan sat do thi C,(T) va x(T) ta thu dugc 6 diém chuyén pha. Ham phéan

b6 ning luong tai cac nhiét dd chuyén pha c¢6 dang nhu sau:

PiLs)

T)=0.53}] —
( L | . .
l’- 15 i3 325 3.2 115
17

Hinh 4.33: ¢ = 30%. Két qua mo6 phong MC st dung ky thuat WL. D6 thi ham phan
b6 theo ning luong U tai nhiét do Ty = 0.531146 véi cdc hing s6 md phong J) = 1.0,
J, =-05,V,=0.5.
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y
Hinh 4.34: ¢ = 30%. Két qua mo phéng MC st dung ki thudt WL. D6 thi ham phan
b6 theo ning luong U tai nhiét do T = 0.604178 véi cac hang s6 mo6 phong Jy =10,
J, =-0.5,V=0.5.

Pits)
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Hinh 4.35: ¢ = 30%. Két qua mo6 phong MC st dung ky thuat WL. D6 thi ham phén
b6 theo ning luong U tai nhiét do T3 = 0.635270 v6i cac hang s6 mo6 phong Jp =10,
J, =-0.5,V=0.5.
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Hinh 4.36: ¢ = 30%. Két qua mo phéng MC st dung ki thuat WL. D6 thi ham phan
b6 theo ning luong U tai nhiét do Ty = 0.656481 véi cac hang s6 mo6 phong Jy =10,

J, =-05,Vy=05.

Pits)

Hinh 4.37: ¢ = 30%.

=681 —

Két qui mo phéong MC st dung k¥ thuat WL. D6 thi ham phéan

b6 theo ning luong U tai nhiét do Ts = 0.681227 véi cac hang s6 mo6 phong Jp =10,

J, =-05,Vy,=05.
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Pits)

Hinh 4.38: ¢ = 30%. Két qua mo phéng MC st dung ki thuat WL. D6 thi ham phan
b6 theo ning luong U tai nhiét do Ty = 0.700268 véi cac hang s6 mo6 phong Jy =10,
J, =-0.5,V=0.5.

Ham phan b ning luong tai toan bo cac diém nhiét d6 déu cé dang dinh
kép 1a chuyén pha loai 1. Qué trinh chuyén pha lic nay tuong tu nhu chuyén
pha tit pha rdn sang pha léng. M6 hinh véi bd tham sé nay khong thé hién chi
tiét duoc chuyén pha trat tu dinh huéng clia cdc phan ti.

Trong nghién ctu & phan trude, mac di xét trong mang tinh thé ba chiéu,
tuy nhién lién két gitta cdc phan tit & cic 16p 1an cén 1a rat yéu nén thuc té
md hinh chi duge xem 1a moé hinh hai chiéu. Trong phan nay, véi viec thém thé
nang Lennard-Jones lam tang do 16n lién két gitta cdc phan tit & khac 16p, mo
hinh 13 m6 hinh ba chiéu dong thoi giam d6 linh déng ciia cdc phan tit tinh theé
16ng. Nghién citu trudée mac du da mo td tdt qud trinh tan chdy clia smectic
theo ting 16p, tuy nhién chua thuc su khdo sat chi tiét dugc hanh vi clia céc

phéan tit khi x4y ra qua trinh chuyén pha.

4.5 Két luan chuong 4

Trong nghién cttu ndy, pha smectic ctia tinh thé 16ng bao gom céc phan tit sip
xép theo timg 16p, mdi 16p cac phan ti c¢é cung dinh huéng ducc mo phong
bang mo hinh Potts mé réng. Ching t6i da khao sat su dnh hudng cta thé
ning Lennard-Jones bang cach 1ay gid tri Vj 1an cin véi gid tri tuong téc hit
cia cdc phén tit trong cling mat phang (Jj = 1.0) trong mot s6 nong do phan
tit ¢ khac nhau.

Tém lai, khi V) = 1.0 chuyén pha smectic - isotropic 1& chuyén pha loai 1

cho truong hop nong d6 phan tit loang ¢ = 30% va la chuyén pha loai 2 cho
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truong hop ¢ = 50%.

Bén canh d6, khi Vy = 0.5 chiing t6i thu duge chuyén pha smectic - isotropic
14 chuyén pha loai 2 cho toan bo cac nong do phan tit.

Cudi cung, truong hop Vy = 0.85, hé ton tai cd chuyén pha loai 1 va chuyén
pha loai 2. Két qua mo phong ciia ching t6i da trinh bay chi tiét qué trinh
chuyén pha smectic - isotropic hay hanh vi ctia cidc nguyén tit trong qué trinh
nhiét d6 ctia hé tang dan va dan t6i chuyén pha. Cu thé, khi nhiét do ctia hé
tang lén dén khodng 77 = 0.6695, cdc phan tit & 16p bé mit bat dau mat trat
tu dinh huéng va sau dé di chuyén 1én nhitng vi trf tréng. Trong khi d6, céc
phéan tit & cac 16p 16i bén trong cau tric tinh thé 16ng van gilt nguyén trat tu
dinh huéng va trang théi tinh thé 1éng. Khi nhiét do ctia hé dat gia tri d 1én
Ty = 0.8318 , trat tu dinh huéng va trat tu vi trf mat hoan toan, pha smectic
chuyén sang pha isotropic. Két qua ctia nghién cttu stt dung mé hinh Potts mé
rong da gidm dugce sb chuyén pha trung gian so véi nghién cttu truée (chi con
mot chuyén pha tai Tp = 0.7467) va chi tiét héa dugc tai timg nhiét do chuyén
pha trat tu ciia cidc phan t bién doi nhu thé nao.

Tu cic két qud thu dude, ching ta ciing thay dudc vai tro ctia thé nang
Lennard-Jones, dudc xem nhu mot tham sé diéu khién m6 hinh, cho phép thay

doi so diem chuyén pha theo y muon.
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Két luan

Chuyén pha smectic - isotropic clia tinh thé 16ng da duge khao sat trong ludn
4n nay bang phuong phap mo phéng Monte Carlo. Cau tric pha smectic da
dugce thiét 1ap ti viéc lua chon céc tuong tac vi mo thich hop cho mé hinh Potts
linh dong 6 trang thai. Bang viéc cai tién ki thuat md phéng so véi nghién citu
trude, két qua mo phéng da dua ra biic tranh tong quat vé chuyén pha smectic
- isotropic, thé hién duge su tan chdy theo 16p clia pha smectic trong qué trinh
chuyén pha phtt hop véi cac két qua thuc nghiém. Bén canh d6, anh hudng ciia
nong do phan ti, loai tuong tac dén qué trinh chuyén pha smectic - isotropic
ciing da dudce phan tich chi tiét.

Trong nghién ctru st dung mo hinh Potts, tuong tac vi moé dude bicu dién
trong Hamiltonian bao gdm tuong tic trao doi gitta cdc phan ti lan can trong
cling mit phang v cdc phan t& nim trén hai mat phing lan can. St dung
phuong phap mé phong Monte Carlo véi ky thuat Wang-Landau, ching t6i da
nghién cttu hién tuong chuyén pha smectic - isotropic khi ndng d6 phan tit thay
ddi. Quan st cac dd thi clia cdc dai luong nhiét dong va cdc ham phan bb nang
luong tai cdc nhiét d6 chuyén pha, loai chuyén pha da dugc xdc dinh. Tai nong
do phan tit cao (80 %, 100 %) chuyén pha smectic - isotropic 1a chuyén pha loai
2. Trong trudng hop nong do phan tit thap thap (30 %, 50 % va 60 %) ta quan
sat duoc céc 16p tan chdy va hé ¢6 chuyén pha loai 1. Bén canh d6, ning luong
tuong tac trao doi gitta cdc phan tit nam & cac 16p lan cén ciing dudce xem xét
va hoan toan khong d&nh huéng dén su tan chdy theo 16p ctia pha smectic trong
qué trinh chuyén sang pha isotropic.

Nghién cttu chuyén pha smectic - isotropic tiép theo, Hamiltonian ciia mo
hinh Potts dudc mé rong bao gom hai loai tuong tac vi mo dé 1a tuong téc trao
ddi va tuong tac Lennard-Jones gitta cdc phan tit lan can gan nhat. Thanh phan
tuong tac Lennard-Jones lam tang lién két gitta cdc phan ti ctia pha smectic,

ddc biét 1a lién két gitta cdc mit phang. Véi viec khio sat gid tri ctia hang sb
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Lennard-Jones, ching t6i da thu dudc véi Vy = 0.85 1a tham s6 phtt hop cho
md6 hinh nghién ctu chuyén pha smectic, thé hién dude su tan chay theo 16p.
Dbong thoi, chi tiét ve trat tu dinh huéng va trat tu vi tri clia cdc phan t cling

dugc biéu dién trong céc két qua mo phong.
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Nhitng dong gép mdi cua
ludn an

1. Hién tuong chuyén pha smectic da dudc mé phéong Monte Carlo bdi mo
hinh Potts linh dong 6 trang thai trong mot cong bé khoa hoc truée day,
tuy nhién két qua mo phoéng chua day da khi chi xuat hién mot nhiét
do chuyén pha. Ching tdi da cai tién giai thudt Metropolis tai mdi budc
Monte Carlo. DAy 1a mét ki thudt rat quan trong nham ting d6 chinh xéc
clia thudt todn mo phéng. Két qua nghién cttu ching t6i thu dude da mo
ta cac tinh chat dic trung ctia hién tuong chuyén pha smectic - isotropic
phit hop véi két qua thuc nghiém nhu xudt hién chuyén pha loai 1, thé
hién su tan chay theo 16p clia pha smectic va dong ton tai pha smectic va

pha isotropic trong qué trinh chuyén pha.

2. Viéc st dung ky thuat Monte Carlo nang cao da xac dinh mot cach chinh
xéc loai chuyén pha ciia chuyén pha smectic - isotropic. Qué trinh chuyén
pha trung gian rat phtic tap bao gdbm ca chuyén pha loai 1 v chuyén pha

loai 2.

3. M6 hinh 1y thuyét chua dude khao sat cho chuyén pha smectic - isotropic
trude day da dudc nghién cttu. B6 la mo hinh Potts linh dong 6 trang thai
tuong tac bang tuong tac trao doi va tuong téac Lennard-Jones. Nghién citu
ciing cho phép mo phéng quéa trinh chuyén pha smectic - isotropic chi tiét
hon thé hién théng qua su bién déi clia trat tu vi tri va trat tu dinh huéng

tai ttmg nhiét d6 chuyén pha.
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Vé viée thanh lap Hoi dong danh gi4 ludn 4n tién st cap Hoc vién

GIAMBPOC
HOQC VIEN KHOA HQC VA CONG NGHE
Can cir Quyét dinh s6 2051/QD-VHL ngay 29/12/2014 ciia Chii tich Vién Han
ldm Khoa hoc va Céng nghé Viét Nam vé viée ban hanh Quy ché t6 chirc va hoat
dong cua Hoc vién Khoa hoc va Céng nghé;
Can cit Thong tw s6 08/2017/TT-BGDDT ngay 04/04/2017 cua B¢ truong B
Gido duc va Dao tgo ban hanh Quy ché tuyén sinh va dao tao trinh dé tién st

Cdn cir Quyer dinh s6 1 948/0D-HVKHCN ngay 28/12/2018 ciia Gidm déc Hoc
vién Khoa hoc va Céng nghé vé viéc ban hanh Quy dinh dao tao trinh do tién si tai Hoc
vién Khoa hoc va Cong nghe

Céin ctr Quyét dinh 50  1815/0D-HVKHCN ngay 28/12/2018 ciia Gidm déc Hoe vién
Khoa hoc va Céng nghe vé vigc cong nhdn nghién ciiu sinh;

Cén cik Quyét dinh 56 1455/QP-HVKHCN ngay 19/12/2023 cia Gidm doc Hoc vién
Khoa hoc va Cong nghé vé viéc gia han ldn 3 thoi gian hoc tdp cho nghién ciru sinh Nguyén
Thi Phwong Thuiy.
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Nghlen citu tinh chét chuyén pha smectic - isotropic sir dung twong tic vi
md trong cau tric tinh thé 16ng
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Diéu 3. Trudng phong T4 chirc - Hanh chinh va Truyén thong, Trudng phong
Do tao, Truong phong K€ todn, cac thanh vién c6 tén trong danh sach Hoi ddng va
nghién ctru sinh c6 tén tai Piéu 1 chiu trach nhiém thi hanh Quyét dinh nay./. §'%
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- Nhu biéu 3;

- Luu hé so NCS;

- Luu: VT, BT HK16.
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BAN NHAN XET LUAN AN TIEN ST

Tén nghién ctru sinh: Nguyén Thi Phwong Thiy

Be tai: Nghi€n ciru tinh chét chuyén pha smectic-isotropic sit dung twong tac vi mé trong
cau tric tinh the long

Chuyén nganh: Vat Iy 1y thuyét va Vat 1y toan - Ma s6: 9440103

Ngudi nhan xét ludn dn: PGS.TS. Nguyén Hong Quang

Co quan cdng tdc clia ngudi nhin xét: Vién Vit ly, Vién Han 1am KH&CN Viét Nam

Nhén xét:
1. Néu ¥ nghia khoa hoc va thyec tién ciia dé tai luan an. Cach dat vin dé va giai quyét vén
dé da hop ly hay chua.

Luan an nhdm nghién ctru phét trién m hinh 1y thuyét vé chuyén pha ciia tinh thé
long tir khia canh mo6 ta lLr(mg tadc vi mo gitta cac phén tir. Ngoai ra ludn 4n con nham cai
tién t6i vu hoa thut toan md phong Monte-Carlo cho phit hop véi d6i twong nghién ctru 1a
tinh thé long.

Céch dit vin dé, chon ndi dung va phuong phap nghién ctru 1a hop 1y trong khudn
khd dé tai ludn 4n tién s¥.

2. Su hop ly va d0 tin cdy ciia phuong phap nghién ciru.

Trong ludn an NCS sir dung phuorng phdp md phong Monte-Carlo v6i thudt toan
Metropolis cai tién, st dung biéu d6 va ky thuit Wang-Landau cho mién gan nhiét do
chuyén pha. Pdy la nhiing phuong phap da dugce blet khé théng dung va ép dung 6t dol
v6i cdc 16p bai todan mo phong dé Xdc dinh su chuyén pha, hay cu thé hon 1a sy tién trién
cua h¢ dat duoc trang thdi t6i tru ve ning lugng. Péy la su lua chon hop 1y cho phép tinh
s6 don gian hon nhung két qua van thu duge dinh tinh trong dbi chinh x4c.

3. Panh gia cac két qua dat dwgc, néu nhitng déng gép mai va gia tri ctia cac dong gop do.

Cic két qua thu duoc 1a méi, ¢6 gid tri khoa hoc va dong gop phit trién nghién ciru
trong linh vuc chuyén nganh, bao gbm:

- Bang phuong phap md phong Monte-Carlo voi thuat toan Mctropolls céi tién, da
nghién cru chuyén pha smectic-isotropic ciia tinh thé 1ong, mot dang chuyén pha di huéng
sang dang hudng cua céc phén tir trong | hé. Pa xéc dinh dugc cdc pha trung gian phire tap
bao gom ca chuyen pha loai 1 va chuyén pha loai 2. P2 xay dung dugc cac gian do pha
pha tron gitra chuyén pha theo trét tw va vi tri cia cdc phén ti. Két qua mé phong s6 phii
hop tét véi két qua thue nghiém.

- ba nghlen ctru va thu dugc sy phu thuge chi tiét vao nong dd phén tir va loai
twong tac trao dbi gitta cdc phén tir nim & céc 16p lan cdn cla cdc dai lugng nhiét dong va
ham phan b6 nang luong dic trung cho sy chuyén pha. Ba Kkhao sat chi tiét sy chuyén pha
ctia mdt s6 dai lugng dic trung cta chuyén pha theo mot s6 bo sb lidu duge chon.

Céc két qua thu dugc trong ludn an la méi va cé gia tri khoa hoc dong gop cho
sy hiéu biét su hon ban chat chuyen pha smectic-isotropic ctia tinh thé 16ng ciling nhur
dong gop cho s phét trién cai tién thuat todn Metropohs ap dung cho ddi tugng pht hop.
4. Céc két luan cua luan 4n c6 phi hop vdi cach dit véan dé ¢ dau ludn an va cé du stc
thuyét phuc hay khong? Nhitng uu diém va thiéu sét, nhitng diém can dugc bd sung va sira
chira?

Céc két luan cta luan an phi hop v6i ndi dung nghién ctru dit ra trong ludn an va
12 m&i, thuyét phuc vé mit khoa hoc.



Uu diém: Cac két qua nghién ctru méi dugc cong b trong céc tap chi quéc té binh
duy€t 6 uy tin. Hinh thic luan én da dugc chinh sira dang ké, cac hinh v& dugc trinh bay
rd rang, chi tiét. sang sua dé theo dbi.

Khong c6 nhuge diém dang ké nao.

5. Danh gia vé su trung 1dp cua lufn an so voi cac dd 4n, luén van, ludn 4n hay cong trinh
khoa hoc da cong bé trong va ngoai nude ? Can khang dinh lugn én c¢ trung 13p hay khong
trung 13p? Néu trang lap, d& nghi ghi rd tén, nha xudt ban, ndm xuét ban cia tai liéu da
cdng bd.

Theo hiéu biét cua t6i, cac két qua cling nhu ndi dung nghién ctiru trong ludn an
khong trung lap v0i cac ludn véan hay ludn an, cling nhu cac két qua nghién ctru di cong bd
trong va ngoal nudc.

6. Nhin xét vé chat lugng nhitng bai bao khoa hoc déd duge nghién ctru sinh cong b6, khing
dinh sy phu hop vé ndi dung ctia chiing véi noi dung luén 4n. Nhén xét vé vi thé Ichoa hoc
ciia cc dién dan, noi céc bai bao duge cong bd cb dap Gng yéu cau déi voi ludn an tién si?

Noi dung nghién ciru méi cua ludn én duge cong b6 trong 01 bai bao qude té ISI
(Entropy) c6 uy tin dugc xép hang Q2 c6 chi s SJR 1a 0.54 nam 2023, va mot bai bdo
trong Tap chi Khoa hoc va Cong nghé Viét Nam trong nude (J. Sci. Tech.) dap ung yCu
ciu d6i v6i luan 4n tién si,

7. Tinh trung thue trong viéc trich dan céc cong trinh da dugc nghién ctu sinh cong bd
trong va ngoai nudec, tai ligu tham khao.

NCS d4 trich din ddy du céc cong bb lién quan trong tai liéu tham khéo.

8. Két luan:

Ludn an dap Gng day du yéu céu vé noi dung va hinh thirc d6i v6i mot ludn an Tién

sT dé duge bao vé tai Hoi dong chdm luan én tién si cip Hoc vién.

Ha Noi, ngay 22 thang 5 nam 2024
Ngwoi nhén xét
(ky va ghi ro ho tén)

Nguyén Hoéng Quang



BAN PHAN BIEN LUAN AN TIEN ST CAP HQC VIEN

Tén d& tai ludn 4n: Nghién ciru tinh chit chuyén pha smectic — isotropic sit dung
tuong tac vi mo trong cau tric tinh thé long

Chuyén nganh: Vit Iy 1y thuyét va Vit Iy toan

Mi s6: 9 44 01 03

Nghién ctru sinh: Nguyén Thi Phuong Thiy

Ngudi huéng din:
1. PGS. TS. Ngb Van Thanh, Trung tdm Thong tin Tw liéu, Vién Han 1dam KHCNVN.
2. TS. Nguyén Thi Lam Hoai, Vién Vat 1y, Vién Han 1dm KHCNVN

Ngudi phan bién: GS. TS. Nguyén Thé Toan

Co quan cdng tac: Truwong PH Khoa hoc Ty nhién, Dai hoc Quéc gia Ha Noi

Noi dung nhan xét bao gdém céc ndi dung sau déy:

1. Tinh cin thiét, thoi sw, ¥ nghia khoa hoc va thwe tién ciia dé tai ludn 4n
Tinh thé 1ong 14 vat chdt c6 tinh chét trung gian gitra chét 1ong thong thudng va chit rén,
dugc sir dung rong i trong nhiéu thiét bj dién tir. Tinh thé l6ng hinh thanh béi cac phan
tir dang que ¢6 cac pha cdu triic: nematic, smectic va cholesteric. NCS Thuy nghién ciru
hién twgng chuyén pha smectic — isotropic cua tinh thé long bang phwong phap md phong
Monte Carlo, dong gbp thém hiéu biét v& tinh thé long, lam co s& cho nhung nghién ctru
tiép theo cta céc pha tinh thé 16ng khac. Viée hidu rd hon vé co ché Vl mo va céc khia canh
phirc tap cua chuyén pha smectic ¢6 thé din dén sy cai tién va phat trién tng dung mdi cua
tinh thé long trong twong lai.

2. Sw khéng trang Iip ciia dé tai nghién ciru so véi cdc cong trinh, ludn 4n da
cong bb & trong va ngoai nuwde; tinh trung thwe, rd rang va diy di trong
trich din tai liéu tham khao.

Lugn 4n khong tring lip theo ¥ kién ca nhan t6i. Cac két qua cia luin an dwgc cong bd
trén céc tap chi uy tin ¢6 phan bién.

3. Sw phii hop giita tén dé tai véi ndi dung, giira ndi dung véi chuyén nganh
v mi s6 chuyén nganh,
Noi dung va tén dé tai 1a phi hop véi chuyén nganh Vat Iy 1y thuyét va vat 1y toan.

4. Do tin ciy va tinh hién dai ctia phwong phap di sir dung dé nghién ciu.
Luén 4n diing phuong phap m6 hinh héa tinh thé Iong bing mét mé hinh spin va dung thuat
todn Metropolis két hop v6i k¢ thuit mé phong ning cao Wang-Landau dé khao sét mo
hinh. D4y 1a nhitng phuong phép trong Vit Iy Iy thuyét va Vit Iy toan da va dang dugc st
dung rong rai.

5. Két qua nghién ciru méi ciia tic gid.
Luén an da thu duoc cac két qua chinh nhwr sau:



a. Khao sat chuyén pha smectic — isotropic theo ndng d6 clia he va di quan sat thiy su
tan chdy theo 16p ctia pha smectic ¢ cac nong do phén tir thap (30%, 50%, 60%) va
hé ¢6 chuyén pha loai 1. Két qua nay la phi hop V()’l mét s6 két qua thyc nghiém
trong mdt tai li¢u tham khao [16], [18], [64]. Tai ndng do phén tir cao (80%, 100%)
chuyén pha smectic — isotropic la chuyén pha loai 2.

b. Khao sat chuyen pha smectic — 1sotrop1c bang mo hinh Potts md& réng, Hamnltoman
ctia hé bao gdm thém thanh phan thé tuemg tac Lennard-Jones. Nghién ctru tién hanh
khao sét sy chuyén pha theo ndng d6 va theo gié trj thé Lcnnard Jones khéc nhau -
nhim xéc dinh céc tham sé phi hgp cho md hinh mé rong thé hién duge sy tan chay
theo 16p cta pha smectic.

6. Uu diém va nhwoc diém vé ndi dung, két c'ﬁu va hinh thirc cia ludn dn.
Luén an trinh bay rd rang, nhiéu hinh v& trye quan. BO cuc cén bang giita ndi dung tong
quan va két qua nghién ctru dé néu bét duge tinh méi.

7. Ni dung ludn 4n d3 dwgc cong bd trén tap chi, ky yéu hdi nghi khoa hoc
nao va gid trj khoa hoc ciia cic cong trinh di céng bo.
Cac két qua chii yéu cta ludn 4n duge ding trén 02 bai bdo trén céc tap chi chuyén nganh
trong nude va qubc té. 01 bai trén tap chi Entropy va 01 bai trén tap chi Khoa hoc va Cong
nghé¢ Viét Nam.

8. Két luin chung can khiing dinh mirc d¢ dap u'ng cdc yéu cau d6i véi mot
lufn 4n tién si chuyén nganh, Ban tém tit luin 4n phan anh trung thanh ‘
ndi dung co’ ban cua luin én hay khong; lujn 4n c6 thé dwa ra bio vé cip
Hoc vién dé nhan hoc vi tién si dwgc hay khong.

Ludn an dap Gng cac yéu cau doi vm mot ludn 4n tién st chuyén nganh vét 1y 1y thuyét va
vat ly toan. Co thé dua ra bao vé cap hoc vién.

Nguwoi nhan xét

’ /bm%

GS. TS. Nguyén Thé Toan



BAN PHAN BIEN LUAN AN TIEN SI CAP HQC VIEN

Tén dé tai ludn dn: Nghién ctru tinh chét chuyén pha smectic — isotropic st dung twong tac

vi md trong céu tric tinh thé long

Chuyén nganh: Vit ly ly thuyét va Vit Iy toan

Ma s6: 9 44 01 03

Nghién cieu sinh: Nguyén Thi Phuong Thiy

Nguwoi hudng dan:
1. PGS. TS. Ng6 Van Thanh, Trung tdm Thong tin Tu liéu, Vién Han lam KHCNVN
2. TS. Nguyén Thi Lam Hoai, Vién Vét ly, Vién Han 1am KHCNVN

Nguoi phan bién: GS. TS. Phing Vin Ddng

Co quan cong tac: Truong DH Phenikaa, B Gido duc va Dao tao

Noi dung nhin xét

1. Tinh can thiét, thoi su, y nghia khoa hoc va thuc tién ciia dé tai ludn dn.

Tinh thé long 14 vt ligu dang dugc img dung manh trong xa hji. Hiéu duge sdu sic céc
tinh chat vat 1y ctia n6 s& dén t6i cac cél tién cong nghé, tin dung nhitng phdm chét, dac
tinh wu viét cua no phuc vu cho cude bong.

Vi véy, ludn 4n dé xut ng,hien cttu tinh thé 16ng c6 céu tric phase smectic va kha nang
chuyén phase ctia n6 thanh ciu tric phase 1sot10plc co y nghia khoa hgc va thye tién cao.
DPay la chu d& dan g dugc nghién ciru va trao dbi s6i ndi trén truong quic .

2. Su khong trung Egp ctia @ tai nghién ciu so véi cde cong trinh, ludn dn da cong b6
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tham khao.

Luén an trinh biy cac két qua nghién ctru méi, vi vy dé tai ludn an khong tring 13p véi
céc cong trinh va ludn 4n di cong bé trude do.

Ngoai ra, tai liéu tham khao duge trich dan diy du, 16 rang va trung thuc.

3. Sw phit hop giita tén dé tai véi néi dung, giita ndi dung voi chuyén nganh va ma sé

chuyén nganbh.

Tén @ tai luan dn phi hop véi ndi dung nghién ciru va ding véi chuyén nganh Vit 1y
Iy thuyét va vét 1y toan ma sb 94 40 103.

4. Do tin cdy va tinh hién dai ciia phuong phdp da sic dung dé nghién cieu.

Luén an str dung phuong phap mé6 phong Monte Carlo véi thudt toan Metropolis va ki
thuét Wang-Landau, ddng thoi str dung mé hinh Potts va Potts mé rong dic trung cho phéan
tir tinh thé long.

Nhing phuong phép trén c¢6 df tin cdy rét cao, vi dang 4p dung rong va c6 hiéu qua
thude chuyén nganh.

5. Két qua nghfén ctiu moi cfla tdc gia.

Nghién ctiu chuyén pha tinh thé long smecta-isotropic luén 4n thu duge cac két qua sau:
1/ Str dung ky thudt m6 phong cai tién, mé ta thanh céng cac tinh chét dic trung ctia hién
tuong chuyén pha tir smetic sang isotropic phit hop voi thuc nghiém.




2/ Mé hinh Potts voi thé trao ddi cho biét qua trinh chuyen phase smectic- lsOtlf‘Oplc trung
gian rit phirc tap, tuy nhién c6 thé xac dinh dugc, gdm ca chuyén phase loai 1 va chuyén
phase loai 2.
3/ M6 hinh Potts mé réng vdi thé trao ddi va Lennard-Jones da dugc nghién cu, xéc dinh
su tan chay cua cac 16p smectic va su thay dbi trat tu dinh hudng va vi tri cta céc phéan tir
tinh thé long trong qua trinh Lhuycn phase smectic-isopotric.
6. Uu diém va nhuwgce diém vé néi dung, két cdu va hinh thirc ciia ludn dn.
Luén én dugc viét can than va logic, c6 cau truc hop 1y, ngoai mé dau va ket ludn, phin
ndi dung gbm chuong 1 gioi thiéu vé tinh thé Iong, chuong 2 gidi thiéu vé phuong phap
mo phoéng cai tién va mé hinh cai tién, chuong 3 va 4 trinh by céc két qua chinh ctia ludn
an trong mo hinh Motts va Motts mé rdng tuong Gng.
7. Ni dung ludn an da dugc cong bé trén tap chi, ky yéu héi nghi khoa hoc nao va gid
tri khoa hoc ciia cdc c¢éng trinh di cong bé.
Luan 4n dugc viét dya trén 1 bai bao cong bo & tap chi qudc t& Entropy thude danh mue
SCIE uy tin (Q2) va 1 bai bdo cong bd & tap chi Khoa hoc va c6ng nghé Viét Nam. Céc
cdng trinh c6ng bo 6 gia tri khoa hoc cao, dap tmg yéu cdu coa mot luén 4n.
8. Ke( ludn chung can khdng dinh mitc d¢ ddp 1mg cdc yéu cau doi véi mét ludgn dn
tién sT chuyen nganh. Ban tom tat ludn dn phan anh trung thanh ngi dung co ban
cua ludn an hay khéng, ludn an co thé dwa ra bdo vé cdp Hoc vién d@é nhdn hoc vi
tién st dege hay khéng.
Ludn an dép tmg diy du cac yéu céu ctia mot ludn 4n tién si chuyén nganh vit Iy Iy thuyét
va vat ly toan. Ban tém tat phan 4nh trung thyc ndi dung chinh cua luan an. Tac gia ludn
4n xtmg dang duge bao vé trude Hoi ddng cip Hoc vién va nhin bing TS.

Cac nﬁﬁmcua co quan Ngwoi nhan xét
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BAN PHAN BIEN LUAN AN TIEN SI CAP HOC VIEN

Tén dé tai luan an: Nghién civu tinh chét chuyén pha smectic — isotropic sir dung
twong tdc vi mé trong ciu tric tinh thé long

Chuyén nganh: Vat Iy Iy thuyét va Vat 1y toan Ma sd: 9440103

Nghién citu sinh: Nguyén Thi Phuong Thiy

Nguoi hudng din: |
1. PGS.TS. Ng6 Vin Thanh, Trung tdm Thong tin Tu liéu, Vién Han 1am KHCNVN.
2. TS. Nguyén Thi Lam Hoai, Vién Vit ly, Vién Han 1dm KHCNVN

Nguoi phan bién: PGS.TS. Téng Sy Tién

Co quan céng tac: Truong PH Phong chay Chira chdy - B6 Cong An

N¢i dung nhin xét:

1. Tinh cén thiét, thoi su, ¥ nghia khoa hoc va thue tién cta dé tai ludn 4n.

Ngay nay, tinh thé 1ong la dang vét liéu dic biét dang dugc img dung rong réi trong nhiéu ki thuét
va cong nghé hién dai, nén huéng nghién ctiu vé su chuyén pha cia tinh thé long dang dugce nhiéu
nha khoa hoc trong va ngoai nuéc quan tam, dac biét véi pha smectic — isotropic. C4c nghién ciru
vé ly thuyét va mé phéng 1a cin thiét trong viéc giai thich va kiém chimg lai thuc nghiém cho céac
hi¢u img, hién tuong chuyén pha ctia tinh thé 16ng. Vi vay dé tai “Nghién ciru tinh chit chuyén pha
smectic — isotropic sir dung tuong tac vi mé trong c4u triic tinh thé long™ 1a cé'ip thiét, c6 y nghia
khoa hoc va thuc tién cao. ,

2. Dé tai nghién ciru khéng tring lip vé6i cdc cong trinh clia tac gia khac da cong bo & trong va
ngoai nudc, cée tai liéu tham kham duge trich ro rang va day du.

3. Tén dé tai ph hop véi ndi dung ludn an, ndi dung ludn 4n cling phit hop véi tén va mi sb cia
chuyén nganh dao tao. .

4. B tin cdy va tinh hién dai ctia phuong phap da sir dung dé nghién ciru.

Céc nghién ctu ctia luan vin duge thuc hién dua trén cée Iy thuyét vé chuyén pha tinh thé long.
Str dung mo hinh q - Potts linh dong 6 trang thai va phuong phap mé phong Monte Carlo. Két hop
véi vige cai tién thudt toan Metropolis va k§ thuat Wang-Landau. P4y 1a nhiing phuong phap dang
tin cdy va phit hop trong viée nghién ciru vé hién tuong chuyén pha cia tinh thé long hién nay.

5. Két qua nghién ciru méi cua téc gia.

¥ Xac dinh dugc chinh xéc qué trinh va cdc loai chuyén pha ctia chuyén pha smectic — isotropic
béng viée cai tién thuat toan Metropolis trong phuong phap mé phong Monte Carlo.

* Phat trién thanh comg mo hinh ly thuyét phu hop trong viée khao sat chuyén pha smectic —
isotropic bing mé hinh Potts linh dong 6 trang thai twong dya trén tuong tac trao doi va tuong tac
Lennard-Jones.

* Md phong md ta dugce céc tinh chét dic trung cta chuyén pha smectic — isotropic bao gdm su
tan chay theo 16p ctia pha smectic, sy thay doi tréat tu dinh huéng va vi trf ctia céc phan tr trong tinh
thé long phu hop véi két qua thuce nghiém.



- Nhiéu két qué tinh toan cho cling mot dai luong déic trung cho chuyén pha tinh thé long smectic
— isotropic khi thay ddi cdc tham s dAu vao chwa duge biéu dién dé so sanh, danh gia va phén tich
tinh chét trén ciing mét do thi,

7. Noi dung ludn 4n da duoc cong bd trén tap chi, ky yéu hoi nghi khoa hoc ndo va gia tri khoa hoc
clia cac cong trinh di cong bé.

Nbi dung ciia ludn an duge cong bd trong 01 bai béo ding trén tap chi Entropy thuje danh muc
ISI-Q2 va 01 bai bao ding trén tap chi Tap chi Khoa hoc va Cong nghé Viét Nam. Diy 1a céc bai
b4o ndy da duoc phan bién nghiém tic va c6 chit lugng tét gép phan hoan thién cac mé hinh tinh
toan 1y thuyét vé chuyén pha tinh thé long.

8. Két luan vé muc do dap (img yéu cAu cua ludn 4n:

Ludn 4n tién st ctia NCS. Nguyén Thi Phuong Thiy dap (mg duoc cac yéu cdu dbi véi mot ludn
4n tién st chuyén nganh Vit 1y 1y thuyét va Vit Iy toan. Ban tom tit ludin 4n cling da phan anh trung
thanh ni dung co ban ciia ludn 4n. Vi vy, ludn 4n c6 thd duge dua ra bio vé cip Hoc vién dé nhan
hoce vi tién si.

Ha Noi, ngay 19 thdang 05 nam 2023

Xic nhin clia co quan ngwdi nhin xét Negwdi nhin xét
(ky va ghi vd ho tén) (ky va ghi ré ho tén)
PGS.TS. Téng Sy Tién



BAN NHAN XET LUAN AN TIEN SI CAP HQC VIEN

Tén d¢ tai lugn dn: Nghién ctu tinh chit chuyén pha smectic — isotropic si dung
tuong tac vi m trong ciu tric tinh thé long

Chuyén nganh: Vat ly Iy thuyét va Vat Iy toan

M s6: 944 01 03

Nghién ctru sinh: Nguyén Thi Phuong Thay

Nguwoi huéng din:

1. PGS. TS. Ngé Vian Thanh, Trung tim Théng tin Tu liéu, Vién Han lam

KHCNVN

2. TS. Nguyén Thj Lam Hoai, Vién Vit ly, Vién Han 1am KHCNVN

Nguwdi nhén xét: TS. D6 Thi Nga

Co quan ¢bng tdc: Vién Vit ly, Vién Han 1am KHCNVN

No6i dung nhén xét
1. Tinh cén thiét, thoi su, y nghia khoa hoc va thuc tién ciia dé i ludn dn

Chu tric tinh thé long déng vai trd quan trong trong sw phat trién ciia nhiéu loai vat
lifu méi v6i cac ing dung rong réi tir hién thi, cdm bién dén y sinh. Hidu & vé c4c tinh
chit chuyén pha trong tinh thé long gitp cai thién hiéu suét va tinh ning cta céc thiét b
cong ngh¢ nhu man hinh LCD, thiét b hién thi, va cac ung dung quang hoc. Nghién ctru
trong dé tai ludn 4n ndy gép phan hiéu biét thém v& co ché chuyén pha smectic-isotropic,
cung cAp thng tin quan trong vé cu tric va tuong thc vi mé trong tinh thé long. Két qua
nghién ciru c6 thé déng gép vao viée phét trién cdc md hinh 1y thuyét méi hofic cai tidn
cdc m6 hinh hién c6 vé tinh chit va hanh vi ctia tinh thé long. Nghién ctru v& tinh chit
chuyén pha smectic-isotropic trong c4u tric tinh thé léng khéng chi mang lai gi4 tri khoa
hoc quan trong ma cdn ¢6 nhiéu (g dyng thue tién, déng gbp vio sw phét trién cia cac
cong nghé va san phim tién tién,

2. Su khong tring ldp cila dé tai nghién citu so véi cdc cong trinh, lugn dan da céng

b6 ¢ trong va ngoai nudc; tinh trung thuc, ré rang va ddy di trong trich dén téi
liéu tham khao

Trong chimg muc hiéu biét cta ngudi nhan xét, @ tai va néi dung cuia ban ludn an
khong tring ldp vai cdc ludn vin, ludn an d& bao vé va cic c6ng trinh d4 cong bb trong va
ngoai nude. Ludn an da trich din 118 tai liéu tham khao gbm cac cdng trinh nghién ctu
trén tap chi quéc té va séch chuyén nganh. Céc tai liéu tham khao da dugc trich din
tuong tmg v6i céc ndi dung trong lufin 4n mét cach trung thue, Tuy nhién, mot s6 tai liéu
tham khéo da duge cong bd qué 1au khong cho thdy tinh thoi sy va cp thiét,

3. Su phit hop giita tén dé tai véi ngi dung, giita ndi dung vdi chuyén nganh va ma sé
chuyén nganh

Tén dé tai ludn 4n phd hop véi ndi dung nghién ctru va ding v6i chuyén nganh Vit ly
ly thuyét va Vat Iy toan.

4. D tin cdy va tinh hién dai cia phuong phdp da sir dung dé nghién citu

Luén an sir phuong phdp m6 hinh héa tinh thé l6ng boi m6 hinh Potts va mé phéng
Monte Carlo véi thudt todn Metropolis két hop vai k§ thuat Wang-Landau, dé mé ti qua
trinh chuyén pha smectic-isotropic ctia tinh thé long. bay 14 nhitng phuong phap hién dai,



dang tin cay cua Vit ly 1y thuyet duoc str dung rng réi va ap dung t6t cho céc bai toan
mo phong dé xéc dinh sy chuyén pha.

5. Két qua nghién ciu méi ciia tic gia
Ludn 4n da thu duoc mot s6 két qua moi:

Cai tién giai thust Metropolis tai m&i bude Monte-Carlo trong md phéng chuyén
pha smectic dya trén mé hinh Potts linh dong 6 trang thai, nhim ting do chinh xac
cta thuft todn mo phong va cho ra két qué pht hop véi thye nghiém.,

Xac dmh mdt cach chinh xéc loai chuyen pha cua chuyén pha smectic- -isotropic,
bao gdm c4 chuyén pha loai 1 va chuyén pha loai 2.

Khao sit chuyén pha smectic- -isotropic bing mé hinh Potts m& réng voi tuong téc
la tuong téc trao d6i va twong tac Lennard-Jones, thé hién dugce su tan chay theo
16p clia pha smectic cing sy thay dbi trit tu dinh huéng va trdt tu vi tri cla céc
phén tr tinh thé léng.

Uu diém va nhiege diém vé noi dung, két cdu va hinh thire ciia ludn dn

Uu diém ciia lugn dn: b6 cuc luén an ch.ro’c trinh bay mot cach khoa hoc, logic va
0 rang Hinh thie trinh bay luan 4n tét, dap {mg dil yéu cau ciia mot ban luan 4n
Tién si.

Nhitng dong gop dé hoan thién hon bin ludn dn:

Luén 4n cin chinh stra 181 soan thao, mot s6 thudt ngtt nén thé didu chmh cho phu
hop hon, théng nhét céch trich din tai liéu tham khao, viét hoa mot sé chu thich
trong hinh v&..

Nén f:,lal thich day du vé vide chon céc tham sé diu vao trong tinh todn m6 phong
va biu dién su thay ddi cia céc dai luong dﬁc trung cho chuyen pha smectic-
isotropic trén ciing mot db thi khi cac tham sé ddu vao thay doi dé déi chiéu duoc
truc quan hon.

Ngi dung ludn dn da dupc céng bé trén tap chi, ky yéu hji nghi khoa hoc nao va
gid tri khoa hoc ciia cde cong trinh da céng bo
Luén 4n da thu duogc cdc két qua mdi, ¢o do tin cdy va gid tri khoa hoc duge cong

bd trong 01 bai bao dang trén tap chi Entropy (thudc danh myc SCIE) va 01 bai trén
tap chi trong nuée (Tap chi Khoa hoc va Céng nghé Viét Nam).
8. Két ludn chung

Ban luéin 4n dép tmg diy du cac yéu ciu vé ndi dung va hinh thitc d6i véi mét lusn

&n Tién sT Vat 1y chuyén nganh V4t ly ly thuyét va VAt ly toén. Ban tom tét lugn én
phén 4nh diy du, trung thuc ndi dung co ban cta luén an, Dong ¥ cho NCS dua luén
an ra bao vé tai Hi ddng cdp Hoc Vién dé nhan hoc vi Tién st chuyén nganh Vit ly ly
thuyét va Vit ly toan.

Nguwdi nhin xét

TS. Pé Thi Nga



BAN NHAN XET LUAN AN TIEN SI CAP HQC VIEN

Tén d tai ludn 4n: Nghién ctru tinh chat chuyén pha smectic — isotropic sir dung
tuong tic vi md trong ciu tric tinh thé long

Chuyén nganh: Vat Iy 1y thuyét va Vat Iy toan

M s6: 9 44 01 03

Nghién ctru sinh: Nguyén Thj Phuong Thiy

Ngudi hudng din:
1. PGS. TS. Ng6 Vin Thanh, Trung tim Thong tin Tu ligu,
Vién Han 1dam KHCNVN.
2. TS. Nguyn Thi Lam Hoai, Vién Vat Iy, Vién Han 1am
KHCNVN

Ngudi nhin xét: PGS. TS. Nguyén Vin Hop
Co quan cdng tic: Trudng DH Su pham Ha N§i, B Gido duc va Pao tao

Noi dung nhén xét:

- Tinh cin thiét, thii su, § nghia khoa hoc va thwe tién ciia dé tai luin 4n,

Tinh thé 16ng ¢6 mit & nhiéu noi, ching han nhu, diu tho, chit déo c¢6 d9 bén cao, 16p
phti ctia sao neutron, man hinh tinh thé long. C4c pha cu tric tinh thé 16ng Thermotropic
v6i céc trat ty dinh hudng va trat tu vi tri khac nhau. Pha nematic c¢6 cac phén tir sép xép
mét cach hdn dén trong khong gian nhung truc dai cac phan tir lai gan nhu song song véi
mot hudng chinh, duy tri mot trt ty dinh huéng. Pha smectic bao gdm céc phén tir ¢6 trit
tu dinh huéng va trat tu vi tri. Phan tir trong pha smectic dugc sip xép c6 dinh hudng
theo ting 16p gén nhu tich biét nhau.

Céc nghién ctru nhdm khai théc céc tinh chét dgc ddo cta tinh thé long dd va dang
duoc din ra s6i ndi. Nghién ctru v& su hinh thanh pha va chuyén pha smectic 1a mét linh
vue nghién ctru hip din cho cac nha khoa hoc & nhiéu linh virc nhw héa hoc, vit 1y,...
bing ca phuong phép thuc nghiém va Iy thuyét, Hop chét cta pha smectic ¢6 thé c6 sin
hoic duge tdng hop méi ludn ludn kém theo thong tin quan trong 13 khodng nhiét d6 én
dinh ma pha smectic d6 tdn tai. Béi vi khi nhiét 6 nim ngoai khodng d6, cic phan tir pha
smectic dudi anh hudng cta nguf‘)n nhiét bt dau dao dong, din dén phé v& céc trat tu.

Bén canh nhitng thanh tyu dat dwgc trong nghién ciru pha va chuyén pha smectic nhu
giai thich dwoc qué trinh chuyén pha smectic - nematic,... nghién ctru vé pha smectic vin
con mot sé han ché, chua c6 nghién ciru tong quat ndo md ta twong tac vi md cua cac
phan tir, nén chua mé ta duge chi tiét hanh vi ctia cdc phan tir trong céc hién tugng
chuyén pha cta pha smectic - ding huéng. Do do, luan 4n “Nghién ctru tinh chat



chuyén pha smectic — isotropic sir dung twong tdc vi md trong cdu tric tinh thé
16ng” 1a m§t ludn an c6 gia tri vé mit khoa hoc cling nhu thye tién, cé tinh thoi su.

- Swkhdng trung lip ciia d@ tai nghién clru so véi cac cong trinh, luin 4n di
cdng bo & trong va ngoai nude; tinh trung thwe, rd rang va day di trong trich din
tai liéu tham khdo.

Luin 4n khong tring lp so véi ludn 4n hay céc cong trinh khoa hoc da cong bd
trong va ngoai nude. Viée trich din tai liéu tham khao 13 trung thyc, 18 rang va day du.

- Sy phi hop giita tén dé ti v6i ndi dung, gitta ndi dung véi chuyén nganh
va mi s6 chuyén nganh.

B'é“: tai va ndi dung nghién ctru ciia luén 4n phi hop v6i mé sé chuyén nganh Vit li 1f
thuyét va Vit li toan.

- D{ tin ¢y va tinh hién dai cia phuong phap i sir dung dé nghién ciru.

Phuong phéap nghién ctru cta luin an la phuong phap mé phong Monte Carlo véi
thuat todn Metropolis va k¥ thuat Wang-Landau. Pay 13 nhitng phwong phdp hign dai
trong vat i li thuyét va vit lf toan, da va dang duge str dung rong rai. Céac két qua nghién
cuu dya trén phuong phap nay cho két qua khoa hoc dang tin cay.

- Két qua nghién ciru méi ciia tic gia.

+ Cai tién giai thuat Metropolis tai m3i buéc Monte Carlo. Dy 1a mét ky thudt rat
quan trong nham ting d chinh x4c cia thuit toan md phong. Két qua thu duge di mo ta
céc tinh chét dic trung cia hién twong chuyén pha smectic - isotropic phti hop véi két
qua thyc nghiém.

+ Xac dinh mdt cach chinh xic loai chuyén pha ctia chuyén pha smectic -
isotropic. Qué trinh chuyén pha trung gian rat phirc tap bao gdm ca chuyén pha loai 1 va
chuyén pha loai 2.

+ Mb hinh Potts linh dong 6 trang thai twong tic bing twong tic trao dbi va twong
tic Lennard-Jones di dwgc nghién ciru. Nghién ctru ndy md phong duge chuyén pha
smectic - isotropic, dic biét thé hién su tan chay theo 16p clia pha smectic ddng thoi sy
thay di trat ty dinh huéng, trat ty vi tri cia cdc phén tir tinh thé long.

Céc két qua nay thu duoc trén co s& nhitng luin diém co ban va phuong phap hién
dai ctia vat li 1i thuyét va vat li todn nén cé gia tri khoa hoc déng gbép vao sy phat trién
ctia huéng nghién ctru vé 4p dyng va phat trién phuong phap mé phéong Monte Carlo véi
thuat toan Metropolis va k¥ thuat Wang-Landau. .

- Uu diém va nhwoe diém vé ndi dung, két ciu va hinh thire ciia ludn 4n.



+ Luan 4n ¢6 nhitng wu diém:
i) Noi dung ludn 4n cé mét sd két qua méi, ¢6 ¥ nghia khoa hoc.
ii) B6 cuc luan 4n hop ly, trinh bay mach lac va séng sta.
iii) T4c gia luéin 4n ndm viing nhiing kién thire vat 1i lién quan, sir dung thanh
thao va c6 hi¢u qua phuong phap nghién ciru trong luén an.
Nhuge diém ctia lugn 4n: Cén mdt s6 151 in 4n.
- Noi dung luén 4n @3 dwgc cong bo trén tz_nP chi, ky yéu hdi nghi khoa hoc
nao va gid tri khoa hoc ciia cdc cong trinh di cong bo.

Céc két qua chu yéu cta luan 4n dugc ding trong 02 bai béo trén céc tap chi chuyén
nganh trong nude va qubc té. Cu thé 13: 01 bai ding trén tap chi Entropy (IF: 2.7, Q2),
day la cac tap chi chuyén nganh duoc SCImago phén hang va viéc cong bd trén d6 déu
trdi qua quy trinh phéan bién chit ché, thudc co sé dit liéu SCIE. 01 bai ding trén tap chi
Khoa hoc & Cong nghé Viét Nam. Noi dung clia céc bai bao phtt hgp v6i ndi dung ctia
luéin 4n. CAc bai bdo dép ting yéu cau d6i v6i ludn 4n tién si.

- Kétluin

Két qua cua lufn 4n 1a mdi, ¢ tinh thoi sy, ¢6 ¥ nghia khoa hoc, dap ing céc yéu
cdu vé ndi dung va hinh thirc dbi v6i mot ludn 4n Tién si Vat 1 1i thuyét va VAt 1i toan.
Cau tric ctia luan 4n hop 1Y, trinh bay r6 rang, mach lac. Tém tit ciia ludn 4n phéan 4nh
trung thanh ndi dung luédn 4n.

Noi dung va hinh thic clia ban ludn an dap Ung dz"iy du céc yéu ciu cia mét ludn
an Tién s va du diéu kién dé bao vé trude Hoi déng chim ludn 4n cép Hoc vién. Pong ¥
cho NCS duwa luan an ra bao vé trude Hoi dé‘mg cé.p Hoc vién dé nhén hoc vi Tién si Vit
1i.

Nguwoi nhin xét

PGS. TS. Nguyén Vin Hop



BAN NHAN XET LUAN AN TIEN SI CAP HQC VIEN

Tén dé tai luan an: Nghién ctru tinh chét chuyén pha smectic — isotropic st dung
tuong tac vi mo trong cau trac tinh thé long
Chuyén nganh: Vét ly ly thuyét va Vit ly toan
Mi s0: 94401 03
Nghién ctru sinh: Nguyen Thi Phuong Thy
Nguoi huéng dan:
1. PGS. TS. Ngo Van Thanh, Trung tdm Thong tin Tu liéu,
Vién Han lam KHCNVN.
2. TS. Nguyén Thi Lam Hoai, Vién Vat Iy, Vién Han lam
KHCNVN
Neuoi phan bién: PGS. TS. Ta Van Duong
Co quan cong tac: Khoa Vii khi, Hoc vién K thudt Quan sy, B6 Qudc phong

Noi dung nhan xet:

1. Tinh cén thiét, thoi su, ¥ nghia khoa hoc va thuc tién ciia dé tai luan 4n.

Trong linh vuc tinh thé 16ng, pha smectic dong vai tro quan trong nho vao céc tinh
chit doc ddo va Gng dyng rong rai trong nhiéu nganh cong ngh¢ cao nhu man hinh hién
thi, cam bién va thiét b quang hoc. Viée hieu £5 va kiém soat qua trinh chuyén pha smectic
- isotropic khong chi gitp t6i wru hoa hiéu suat cuia céc thiét bi hién tai ma con m¢ ra nhiing
khéa ning tng dung méi. Su phirc tap trong cAu tric va tinh chit cia cac pha nay, déc bict
la tai cac viung lan cén Lhuyen pha, doi hoi nhitng nghién ctru sédu sdc va chi tiét. Do do,
lugn én “Nghién ctru tinh chét chuyen pha smectic - isotropic sir dung twong tic vi mo
trong ciu trac tinh thé 1ong” 1a cén thiét, co tinh thoi sy vay nghia khoa hoc cao. Két qua
nghién ctu ¢é thé gitip kham pha va phat trién cdc cong nghé mai, déng gop vao sy tién
b ciia khoa hoc vt liéu va cdi thién céc tng dung hién c6 cua tinh thé long.

2. Su I{hong trung lap cua dé tai nghién ctru so véi cac cong trinh, lugn dn da cong
bd & trong va ngoai nudc; tinh trung thure, 10 rang va dAy da trong trich dén tai liéu tham

khao.
P& tai nghién ctru khéng tring lip v6i cée cong trinh khoa hoc, luén van da cong
b6 & trong va ngoai nude. Ludn vin ¢6 tinh trung thue cao, 16 rang va day du trong trich

dan tai liéu tham khéo.

3. Su phu hgp gitra tén dé tai voi ndi dung, gitta ndi dung voi chuyén nganh va ma
s6 chuyén nganh.

Tén dé tai phu hop véi ndi dung nghién ctru, ngi dung phu hop véi chuyén nganh
va ma s6 chuyén nganh.

4. D) tin cdy va tinh hién dai cia phuong phép da sur dung dé nghu:n ctru.
Luan an chu yéu str dung phuorng phap md phéng. Cac phuwong phap da st dung hién dai,
c6 d0 tin cdy cao.



5 Ket qua nghién clru mai cua tac g1a

- Cai tién gidi thuat Metropolis tai mdi budc Monte Carlo trong mo phong chuyén pha
smectic dua trén m6 hinh Potts linh dQng 6 trang thai, nhim ting d§ chinh xac cla
thuét todn mo phong va cho ra két qua phtt hop voi thuc nghiém.

- Dé xac dinh mot cach chinh xéc loal chuycn pha cua chuyén pha smectic — isotropic
bao gdm ca chuyén pha loai 1 va chuyén pha loai 2.

- Duaramd hinh Iy thuyét m&i: mé hinh Potts linh déng 6 trang thai dua trén twong
téc trao doi va tuong tic Lennard-Jones.

6. Uu diém va nhuoc diém vé ndi dung, két cdu va hinh thire ctia luéin an.

Uu diém

- N6i dung lufin 4n c6 b cuc hop 1y, gitup ngudi doc d& dang theo dai. Céc phén ctia
luén 4n lién két chat ché voi nhau, tir phan tong quan, dén phuong phép nghién ciru, két
qua va thao Tugn.

- Két chu cua luan 4n tdt. CAc chuong, myc va tié éu muc duge sip xep mot cach logic va
mach lac.

- Hinh thirc ctia luin an dep, hai hoa.

Nhuoc diém

- Lufn 4n c6 mot vai 18i chinh ta, mot sb thudt ngtr ¢6 thé didu chinh cho phu hop hon.

- Céch thite trich dan tai liéu tham khao c6 chd chua thong nhat. Mot s6 tai liéu tham
khéo tir Wikipedia nén thay bang tai lidu tham khao chinh thong, da qua phan bién.

- Can thong nhét cdch viét theo ngdn ngi tiéng Viét. Vi du, déu thap phin nén dé 1a dau
“ > thay vi ddu “.”

- Trong chuo’ng 3 va 4 (dic biét la chuong 4), tac gid cén dan dit co s¢ khoa hoc khi
nghién ctru céc nong do phan tit khdc nhau. Trong chuwong 3, téc gia xét ndng do tr cao
(80%, 100%) xubng thip (30%, 50%, 60%) nhung trong chuong 4 tic gia chi xét nong do
thap (30%, 50%). Viéc chon nghién ciru v6i hé s6 Vo =1.0; 0,85 va 0,5 ciling cén giai thich
10 hon.

- Két qua thu duge trong chuong 3 va 4 dugc tic gia mo ta ro rang, cu thé nhung phan
thao ludn va so sénh véi nhitng két qua nghién ctu lién quan da duge cong bo con han ché.
Piéu nay lam cho ngudi doc kho danh gia duogce nhitng khac bi€t va uu diém ctia két qua
nghién ciru ma tac gia da thu dugc.

- Phin déng gbp méi cua ludn an co thé viét cd dong va rd rang hon.

6. Noi dung luan 4n da duge cong bd trén tap chi, ky yéu hoi nghi khoa hoc nao va
gia tri khoa hoc clia céc cong trinh da cong bb.

Noi dung chinh cta luén 4n da dugc cong b6 trong 02 bai bdo khoa hoc ding trén
qudc té va trong nuée. Cu thé, 01 bai ding trén tap chi Entropy (thudc danh muc SCIE) va
01 bai dang trén tap chi trong nude (Tap chi Khoa hoc va Cong nghé Viét Nam). Céc cong

b6 c6 gia tri khoa hoc cao.

7. Két luan chung cin khang dinh mtc do dép ung cic yéu cau ddi voi mot ludn
4n tién si chuyén nganh. Ban tom tat ludn 4n phan anh trung thanh ndi dung co ban cta



ludn 4n hay khong; ludn an co thé dwa ra bao vé cap Hoc vién dé nhén hoc vi tién si duoc
hay khong.
Ludn vin dap Gng diy du cac yéu cau déi véi mot luén 4n tién si chuyen nganh. Ban

tom tat lugn 4n phdn anh trung thanh ndi dung co ban cua ludn dn. Ludn an c6 thé dua ra
bao vé cap Hoc vién dé nhan hoc vi tién si.

Ngwoi nhan xét

Syon’
‘M‘ﬁf"

Ta Vin Dwong



v el el

VIEN HAN LAM CONG HOA XA HQI CHU NGHIA VIET NAM
KHOA HOC VA CONG NGHE VN Doc lap - Ty do - Hanh phic
HOC VIEN KHOA HQC VA CONG NGHE

Ha N¢i, ngay 14 thang 06 nam 2024

QUYET NGHI
CUA HOI PONG PANH GIA LUAN AN TIEN ST CAP HQC VIEN

Nghién ctru sinh: Nguyén Thj Phwong Thiy
Vé dé tai: “Nghién ctru tinh chit chuyén pha smectic-isotropic sir dung twong tac
vi md trong céu tric tinh thé 16ng”
Chuyén nganh: Vat ly ly thuyét va Vét ly todn M3 s6: 9 44 01 03
Neudi huéng din 1: PGS, TS. Ngo Vén Thanh, Trung tdm Thong tin Tur ligu, Vién Han
1am KHCNVN
Ngudi huéng dan 2: TS. Nguyén Thj Lam Hoai, Vién Vit ly, Vién Han ldm KHCNVN
Hoi ddng danh gia luén 4n tién st cdp Hoc vién ctia NCS. Nguyén Thi Phuong

Thuay 4 hop tir 9 gitr 00 phut dén 11gid 30 phat ngay 14/06/2024 tai Hoc vién Khoa
hoc va Cong nghé, Vién Han 1dm Khoa hoc va Cong nghé Viét Nam.

Sau khi nghe nghién ctru sinh Nguyén Thj Phuong Thuy trinh bay ndi dung luén
én, cdc ¥ kién nhan xét cuia 03 phan bi¢n va céc thanh vién khéc trong Hoi ddng. Hoi

ddng da tién hanh théo luén chung tai Hoi truong, sau d6 Hoi dong da hop riéng va nhét

tri di dén quyét nghi nhu sau:

1. Nhitng két lugn khoa hoc chinh, nhitng diém mdi, dong gép mdi ciia lugn dn

Ludn én da thu duoe céc két qua méi, c6 do tin cdy va gid tri khoa hoc duge cong
bé trong 01 bai bdo déing trén tap chi Entropy (thude danh muyc SCIE) va 01 bai trén tap
chi trong nude (Tap chi Khoa hoc va Cong nghé Viét Nam). Cu thé, nhitng déng gbp
md&i nhu sau:

o Cai tién giai thuat Metropolis tai mdi bude Monte-Carlo trong m6 phdng chuyén
pha smectic dua trén mo hinh Potts linh d6ng 6 trang thdi, nhim ting d6 chinh
xéc ctia thuat toan mé phong va cho ra két qua phu hop voi thue nghiém.

e Xéc dinh mot cach chinh xac loai chuyen pha clia chuyen pha smectic-isotropic.
Qué trinh chuyén pha trung gian rat phirc tap bao gbm ca chuyén pha loai 1 va
chuyén pha loai 2.

e Khao sat chuyén pha smectic-isotropic bang md hinh Potts m& rfng voi tuong
tdc la twong tac trao dbi va twong tac Lennard-Jones, thé hién dugc sy tan chay
theo 1¢p cia pha smectic cling sy thay dbi trat tu dinh hudng va trit tu vi tri cua
c4c phén tir tinh thé long.

2. Co sé khoa hoc, d§ tin c@y ciia nhitng ludn diém va két lugn trong lu@in dn

Luan 4n dung phuong phap mé hinh héa tinh thé 1ong boi mdt md hinh
spin va mé phéng Monte Carlo v6i thufit todn Metropolis két hgp vdi k¥ thudt
Wang-Landau, d mé ta qud trinh chuyén pha smectic-isotropic cta tinh thé long,

1L




Pay la nhitng phwong phép clia VAt 1y ly thuyét duge st dung rdng rdi va ap dung
t8t cho cdc bai todn md phong d& x4c dinh sy chuyén pha. Céc két qua nghién
ctru dya trén cée phuong phép nay 13 két qua khoa hoc déang tin cdy.

. ¥ nghia vé Iy ludn, thue tién va nhiing @é nghj sir dung cdc két qua nghién citu

ctia ludin dn

Céc két qua nghién ciru vé chuyén pha smectic-isotropic trong tinh thé
long déng gop thém hiéu biét v& co ché chuyén pha, nhiét dong hoc va dong hoc
clia qué trinh ndy. Nghién ciru ndy khong chi ¢6 y nghia 1y thuyét ma con c6 tng
dung thue tién trong viée phét trién céc thiét bi dya trén tinh thé 1ong va md ra
tiém ning Ung dung mdi cla tinh thé 1ong trong twong lai.

. Nhitng thiéu sét cin bé sung, siea chita (néu cd):

- Chinh sira cac 13i soan thao, mot s thudt ngft c6 thé diéu chinh cho phi hop
hon, théng nhét cach trich dén tai liéu tham khdo, viét héa mot s6 chd thich
trong hinh v&...

- Phén d6ng gbép mdi cla ludn 4n viét ¢6 dong va rd rang hon.

. Két qua bé phiéu ddnh gid lugn dn ciia Hpi ddng: s6 phidu tén thanh 1a 7/7,

trong d6 s6 phiéu xuat sic 12.3/7.

. Két lugn:

e Lun 4n dap tmg cac yéu cAu ciia mdt ludn 4n Tién si chuyén nganh Vat ly
Iy thuyét va Vat Iy toén. Nghién ciru sinh nim vimg céc kién thic co bin
va chuyén siu vé huéng nghién ciu.

o i ddng nhét trf d& nghi cong nhan hoc vi Tién sT V4t Iy chuyén nganh Vit
Iy 1y thuyét va Vit ly todn cho nghién ctru sinh Nguyén Thi Phuong Thuy.

THU KY HOI PONG CHU TICH HQI PONG

TS. Dé Thi Nga PGS. TS. Nguyén Hong Quang

XAC NHAN CUA %391%9 568

) v\OCVAC _
0‘1’ R OG[

Nguyén Thi Trung




VIEN HAN LAM CONG HOA XA HQI CHU NGHIA VIET NAM

KHOA HOC VA CONG NGHE VN Doc lap - Tw do - Hanh phic
HOQC VIEN KHOA HQC VA CONG NGHE

Ha Néi, ngay 14 thdng 6 ndm 2024

BIEN BAN HOI PONG PANH GIA LUAN AN TIEN ST CAp HQC VIEN

Nghién ctru sinh: Nguyén Thi Phu:cmg Thiy

V& dé tai: “Nghlen ciru tinh chat chuyén pha smectic - isotropic sir dung twong tic
vi md trong céu triic tinh thé l6ng”

Chuyén nganh: Vit ly ly thuyét va Vat 1y toén Mi s6: 9 44 01 03

Nguoi huéng dan 1: PGS. TS. Ngd Van Thanh, Trung tim Théng tin Tu liéu, Vién Han
lim KHCNVN

Ngudi huéng dén 2: TS. Nguy@n Thi Lam Hoai, Vién Vit ly, Vién Han [dm KHCNVN
Quyét dinh thanh 1ap Hoi déng sé 356/QD-HVKHCN ngay 17/4/2024 ctia Gidm déc
Hoc vién Khoa hoc va Céng nghé

Thoi gian hop: 9 gity 00, thtr Sau, ngay 14/6/2024

Dia diém: Hoi trudng 1705, nha A28, Hoc vién Khoa hoc va Céng nghg, s6 18 duong
Hoang Quée Viét, Cau Gidy, Ha Nbi.

NOI DUNG

1. Tir 9 gio 00’ dén 9 givr 15’
- Dai dién co s6 ddo tao tuyén bd Iy do, doc Quyét dinh thinh lap Hoi dong danh
gia ludin an cdp Hoc vién. D& nghi Cha tich Hoi ddng diéu khién bubi hop.
- Chu tich H6i dong diéu khién budi hop:
+ Tuyén bé s6 thanh vién Hoi ddng c6 mit; 7/7 (c6 danh sach kém theo).
+ 86 khéch moi tham du budi bao vé: 15 nguoi.
+ Thu ky hoi ddng doc ly lich khoa hoc va két qua hoc tap ctia nghién cttu sinh.
2. Tw9gio 15’ dén 9 givr 45°:
Nghién ctru sinh Nguyén Thj Phuong Thy trinh bay ndi dung luan 4n,
3. Tw9gitr45° dén 10 giv 45°;
- Phan bién 1: Doc nhén xét ludn én (kém theo toan vin nhan xét).
- Phan bién 2: Poc nhén xét luan n (kém theo toan vin nhan X€t).
- Phan bién 3: Doc nhén xét ludn an (kém theo toan vin nhén xét).
Céc cdu hoi cia thanh vién Hoi dong va cAu trd 1o cia nghién cira sinh: (ghi 15 ho
ten, hoc vi, chirc danh khoa hoc ctia nguoi hoéi)

1, Céu hoi ctia GS. TS. Nguyén Thé Toan (Phan bién 1):

Cau héi 1: Thé ning Lennard-Jones trong nghién clru ¢6 anisotropic khong?




NCS tri 16i: Thé ning Lennard-Jones trong nghién ctu st dung 13 déng hudng.

Cau hoéi 2: Trong nghién clru mé phong nay, khi hé dat t&i gidi han ctia NDLH, céc
hién tuwgng trong hé s& thé hién nhu thé nao?

NCS tré 10i: Trong nghién ctru m6 phéng Monte Carlo, viéc dat duge gigi han nhiét
dong luc hoc thong qua kich thudc hé vo ciing 16n 1a mét quyét dinh phu thude vao
muc tidu va tinh chét cu thé cla nghién ciru. Trong thuc té, viéc st dung kich thuée hé
16n c6 thé gip phai cdc han ché vé tinh toan va thoi gian va viéc chon kich thude hé
phii hop 14 can thiét dé dam bao tinh kha thi va hidu qua ciia mé phéng. Nghién ctru
cta ching t6i da khao sat higu tng kich thuée dén céc hién tugng chuyén pha cua hé,
két qua thu duge véi kich thude hé 12°, két qua md phong da thé hién duoc céac khia

canh quan trong va dic trung cta chuyén pha smectic — isotropic.

Cau héi 3: Binh luan vé mot sé chuyén pha gia (shoulder) trong cac db thi Nhiét dung
riéng?

NCS tra 1oi: Khi x4c dinh cc nhiét d6 chuyén pha, ta s& xdc dinh dugc mét sé diém
chuyén pha gia trén db thi nhiét dung riéng. D& x4c dinh xem d6 ¢6 phai la chuyén pha
gia hay khong, ta s&€ xem x¢t tai nhiét d6 d6 c6 sy gian doan hay thing giang trong db
thi ndng lugng hay khong.

2, Cau hoi ctia GS. TS. Phing Van Pong (Phan bién 2):

Céu héi 1: Tai sao lya chon mo hinh Potts linh ddng c6 s6 trang thai ¢ = 6, ma khong
phdi ¢ =3, g=4,.... Néu lya chon dwoc mé hinh ¢ nhiu trang thai hon thi hién
tugng vat ly c¢d tuong duong véi hé thuc khong?

NCS tra loi: Viéc Iwa chon md hinh Potts ¢6 6 trang thai xuét phét tir chinh hién
tuong chuyén pha smectic - isotropic. Theo céc két quéa thwe nghiém, chuyén pha
smectic — isotropic ¢6 xudt hién chuyén pha loai 1. Bén canh d6, véi mé hinh Potts da
chimg minh duge véi sb trang thai 16n hon 4, mé hinh ¢6 chuyén pha loai 1 va c6 cac
nghién cttu da céng bd v6i md hinh Potts c6 6 trang théi, hé 6 2 diém chuyén pha.

Cau héi 2: So sénh cac két qua cua nghién clu n&y véi thuc nghiém, két qua nao cé
thé kiém chimmg va két qua ndo khong kiém chimg duoc?

NCS tra 1&i: M6 hinh nghién ciru trong nghién ciru ndy 14 mét mé hinh tbng quat. D&
c6 thé so sanh va kiém ching két qua md phong nay véi két qua thue nghiém thi cin
x6t mot hop chit cu thé va céc tham sé ctia mé hinh da duge xac dinh twong minh tir

hop chét do.
3, Cau hoi ctia PGS. TS. Téng ST Tién (phan bién 3):



Céu hdi 1: C6 thé x4c dinh duge chinh xé4c s6 diém chuyén pha twong g véi ndng
do khong?
NCS trd loi: Pdy la mot y tuong nghién ciu méi dé nhém nghién ctru ¢6 thé phét

trién trong thoi gian toi.

Cau hoi 2: Néu cidn cir fai sao lua chon tuong tdc Lennard-Jones trong nghién clu

nay?

NCS trd 1oi: Viée lua chon tuong téc Lennard-Jones phu thude vao chinh muc tiéu
nghién ciru va tinh chét cu thé ctia hé. Chi tiét hon, muc tiéu cia nghién ctru st dung
mb hinh Potts mé rong 14 giam s6 diém chuyén pha. Chinh vi vdy, khi ndng d6 phén tir
da b dinh (50% va 30%), dé giam d6 linh dong cia phén tir ta s& thém mét twong téc
gitta cac phan tir. Twong tac Lennard-Jones 1a mét tuong tac don gian, tinh toan tuwong
d6i d& dang phu hgp véi md hinh, khi chi xét tvong tic cho cac phan tir 1an cén gin

nht.

4, Céu hoi cia PGS.TS. Nguyén Vin Hop (Uy vién Hoi ddng)

Cau hdi 1: S6 hang nao trong Hamiltonian thé hién d6 linh dong, kha ning dich
chuyén ctia phan tir tinh thé 16ng?

NCS tri loi: Kha ning dich chuyén ciia phén tir tinh thé 16ng hoan toan chi nim trong
k¥ thuat mé phong, dugc thé hién thong qua céc bude di chuyén trong qué trinh mé
phong, Phén tir dich chuyén hay khéng dich chuyén phu thudc vao x4c suft chuyén
trang théi ctia cAu hinh dang xét ¢6 duoc chip nhén hay khéng,

CAu héi 2: M5 hinh Potts linh dong twong ddng véi mé hinh Ising nhu thé nao?

NCS tra 1oi: NCS d3 14y vi du mé hinh Ising, 1 mét vi du don gian dé dan dit mé
hinh Potts 1a mé hinh 6 trang thai, m6 hinh Ising chi la mét truong hgp don gian cua
mo hinh Potts véi 2 trang thai.

5, Cau hoi ctia PGS.TS. Ta Van Duong (Uy vién Hoi ddng)

Ciu héi 1: DAn dét co s& khoa hoc cua viée lwa chon m"mg d6 phan t 50% va 30%
trong nghién ctru str dung md hinh Potts mé& rong?

NCS tri 1oi: Viée Ira chon 2 ndng d6 thip 1& 50% va 30% xudt phat tir két qua cia
nghién ctiru sir dung mo hinh Potts va muyc tiéu nghién ctru khi str dung mé hinh Potts
md rong, Trong két qua mé phong sir dung md hinh Potts, hai ndng d6 thap nay méi
thé hién duoc dic trung cua hién tugng chuyén pha smectic — isotropic, d6 la xuét hién
chuyén pha loai 1. Tuy nhién, trong trudng hop 50%, 30% xuét hién nhidu diém
chuyén pha trung gian, nhidu chuyén pha nhifu. Chinh vi vdy, v6i myc tiéu giam s6



chuyén pha nhiéu. chiing t6i chi nghién citu hai ndng d6 phan tir ndy v6i nghién ctu
trong mé hinh mé rong.

6, Cau hoi ctia TS. P3 Thi Nga (Thu ki Hoi dong)

Chu héi: Néu nhu nghién ctru mét hé thue nhu hop chit 8CB (pha smectic A), m6
hinh nghién ctru cin thay d6i nhu thé nao?

NCS tra loi: Mb hinh sit dung trong nghién ctiu nay 14 mét mé hinh mé phong tong
quét, cic tham s6 ctia md hinh déu 12 tham s6 thir. Muc tidu clia m6 hinh 1a mé phong
dugc hién tugng chuyén pha smectic — isotropic, phit hop véi cée két qua ctia thuc
nghiém. Chinh vi vay, khi xét mot hop chét tinh thé long cu thé, nhu hop chét 8CB thi
s€ ¢ hai hudng tiép can. Thit nhat, thu thap gia tri ctia 8CB vi du hang sb tuong tac
trao dbi dé dwa vao mé hinh Potts. Cach tiép cén tht hai, md hinh nghién ctru cin
dugc thay dbi dé phu hop voi tinh chit dic biét cia hé nay. Viéc kiém chimng, ciing
nhu 4p dung md hinh ndy cho cc hop chit tinh thé léng thuc gip khé khin do tiy
thudc vao muc dich ctia nghién citu va hudng trién khai timg dung ctia nghién ciru do.
Mot s& nghién ctru thue nghiém ctia 8CB d3 duge cong bé lai ¢6 muc tidu khac nhu
céc tac gia lai quan tAm dén mét s6 tinh chét dic trung khac vi du nhu tinh chét quang
hoc, hay d6 nhét, @6 déo cia vat lidu,...Chinh vi vy, dé ¢6 thé dung mé hinh Potts
cho mdt hé thuc 1a mot hudng phaét trién ctia nghién ctru trong thdi gian t6i.

7, Cau hdi cia PGS.TS. Nguyén Héng Quang (Chi tich Hoi déng)

Ciu hoi 1: Don vi cua céac dai lwgng mé phong trong nghién ctru 1a gi?

NCS tra 1oi: Cac dai lwgng nhu ning lugng va nhiét do déu 1a dai lwong dwoc khir
thir nguyén. Nang lugng c6 thir nguyén la [J], nhiét d6 co6 thir nguyén la [J/kB]. Do
trong nghién ctru md phong mot hé tdng quéat chir khong nghién ctru mot hé thye, dé
don gian héa, J va kB déu lay bing 1, nén céc dai luong mé phong dwoc khir thir
nguyén.

Céu héi 2: Nghién ctru dé lua chon thi ty thay dbi trat tu vi tri va trat tu dinh hudng
trong mé phong nhu thé nao?
NCS tra Ioi: Viée thir ty clia sy thay ddi trat tu vi trf va trit tu dinh hudng 12 hinh v&
minh hoa cho sy chuyén pha smectic sang pha isotropic. Trong mé phong, chiing toi
khéng dit thir tu cia nhiing thay di nay.
4. Tir 10 giv 45’ dén 11 giv 15°: Hoi ddng hop riéng

- Théng qua két ludn cia Hai ddng (c6 vin ban kém theo).

- Ghi phiéu nhén xét ludn én.
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- Két qua kiém phiéu 7/7 thanh vién tan thinh va d& nghi Hoc vién ra quyét dinh
cong nhan hoc vi Tién st Vit ly chuyén nganh VAt Iy 1y thuyét va Vit 1y toan
cho nghién ctru sinh Nguyén Thi Phuong Thuy.

Tir 11 gio 15 dén 11 gior 30°
- Chutich Héi déng doc két luan cia hoi d&“mg dénh gia luan an.
- Hai dbng két thac e 11 gidr 30 phit ngdy 14/06/2024,

THU KY HOI PONG CHU TICH HQI PONG

TS. D6 Thi Nga PGS. TS. Nguyén Hong Quang

XAC NHAN CUA CO SO PAO TAO
KT. GIAM BOC




VIEN HAN LAM CONG HOA XA HQI CHU NGHIA VIET NAM

KHOA HQC VA C@NG. NG,HE VN
HOQC VIEN KHOA HQC VA CONG NGHE

Dge lap - Tw do - Hanh phic

BAN GIAI TRINH CHINH SUA, BO SUNG LUAN AN TIEN ST
CAP HOC VIEN

Ngay 14 thang 06 nam 2024, Hoc vién Khoa hoc va Cong nghé da t chitc dénh
gid ludn 4n tién si cép Hoc vién cho nghién ciru sinh Nguyén Thi Phuong Thiy theo
Quyét dinh s6 356/QD-HVKHCN ngay 17 thang 4 nam 2024 cta Giam dc Hoc vién,

DE tai: Nghién citu tinh chdt chuyén pha smectic - isotropic sw dung tuong tdc

vi mé trong cdu tric tinh thé long.
Nganh: Vit ly 1y thuyét va vat 1y toan,
Ngudi huéng dan khoa hoe:

Ma s6: 9 44 01 03

1. PGS. TS. Ngbé Vian Thanh, Trung tdm Théng tin Tu liéu, Vién Han 1am

KHCNVN.

2. TS. Nguy&n Thi Lam Hoai, Vién V4t Iy, Vién Han lam KHCNVN.
Theo Bién ban ctia Hoi ddng, NCS phai bd sung va chinh sita luén 4n cac diém

sau day:

i

KHOA HOC |

STT | Noi dung dé nghi chinh sira, b6 sung

= = A PTIER 2N cONG NG
N§i dung di dwge chinh siva, bo sun& i
o

(Ghi r8 56 trang/chuong/muc... da duoc
chinh sira)

i

N_* s

1 Luén 4n can chinh sira céc 18i soan thao.

NCS d4 ra soét cin than va stra cdc 18i chinh
ta, danh may trong ludn an:

- Trang 28, chuong 2, muc 2.2.
- Trang 73, chuong 3, muc 3.5.
- Trang 74, chuong 3, muc 3.6.
- Trang 75, chuong 3, muc 3.6.

- Trang 79, chuong 4, muc 4.1.

2 LuAn 4n cén chinh sira mot sé thuét ngfl,

diéu chinh cho phi hop hon.

Ludn 4n @4 chinh sira m6t s thudt ngtt, cach
dién dat nhu sau:

- Trang 8, chuong 1, muc 1.1: “Ong d4 téng
quéat héa ly thuyét” thanh “De Gennes da
déng gép quan trong trong viée tong quat
héa 1y thuyét chuyén pha Ginzburg-Landau”




- Trang 14, chuong 1, muc 1.3: “Thiét bj
didu khién quang hoc” sira thanh “Céng tic
quang hoc”.

- Trang 21, chuong 1, muc 1.5: “thién
dudng” da dugc chinh stra.

- Trang 42, chuong 3, muc 3.1: “Vdi céch
tiép can ly thuyét v& hinh thanh pha va
chuyén pha smectic c6 thé ké dén céc ly
thuyét nhu” d3 duoge bd sung.

Théng nhét céach trich din tai liéu tham

khao.

NCS d4 ra soét va théng nhit c4c trich din
tai liéu tham khéo tai:

- Trang 9, chuong 1, muc 1.2, Hinh 1.3.

- Trang 10, chuong 1, myc 1.2, Hinh 1.4,

- Trang 11, chuong 1, myc 1.2, Hinh 1.6.

- Trang 13, chuong 1, muc 1.2, Hinh 1.8.

- Trang 15, chuong 1, muc 1.3, Hinh 1.10.

- Trang 24, chuong 2, muc 2.1, Hinh 2.1.

Viét héa chu thich trong mot sé hinh Ve,

chinh sira mdt sé hinh v& ¢6 chit s6 qua
nho.

NCS da sura lai cac hinh vé&:

- Trang 18, chuong 1, muc 1.4, Hinh 1.12.
- Trang 45, chuong 3, muc 3.1, Hinh 3.3.
- Trang 56, chuong 3, muc 3.5, Hinh 3.11.
- Trang 57, chuong 3, muc 3.5, Hinh 3.12.
- Trang 74, chuong 3, muc 3.6, Hinh 3.33.

Chinh stra ndi dung phén déng gép moi

cua ludn an.

NCS da chinh sira lai phédn Déng gép méi
cta ludn 4n.
- Trang 106, phan Péng gop méi cla luin

an.

Chinh sira Phdn mo dau.

NQS da trinh bay ddy di cac ndi dung cia
phan M& déu.
- Trang 1, phin M& dau.

Chinh sira cac két luan.

NCS da chinh sita ndi dung ciia céc phin két
luén.
- Trang 77, chuong 3, muc 3.7.

- Trang 102, chuong 4, muc 4.5.




8 Phan tich chi tiét hon vé mitc d6 chinh x4c | NCS di bd sung ndi dung ve dénh gid dd
trong mé hinh tinh todn md phéng. chinh xdc ctia md hinh.

- Trang 45, chuong 3, muc 3.1.

9 B4 sung phin din dit co s& khoa hoc khi | NCS dd bd sung gidi thich vé viéc chon
chon tham sb diu vao trong md phong. tham s6 ddu vao tai:

- Trang 79, chuong 4, muc 4.1.

Nghién ctru sinh chan thanh cam on Qui thy, c6 trong Hoi dong dénh gid luén
4n tién sT cAp Hoc vién di gop ¥ va tao co hdi cho NCS hoan thién lugn an ctia minh.

Xin trin trong cam on./.
Ha Noi, ngay 20 thang 6 nam 2024

TAP THE HUGNG DAN NGHIEN CUU SINH
Ngudi huéng din 1 Ngwdi hwéng din 2
PGS. TS. Ngb Vin Thanh TS. Nguyén Thi Lim Hoai Nguyén Thi Phwong Thiiy
XAC NHAN CUA HQC VIEN CHU TICH HQI PONG

KHOA HWACSOW NG.HE

PGS. TS. Nguyén Hong Quang

lguyén Thi Trung
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	Tài lịu tham khao

