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11. Tóm tắt các kết quả mới của luận án: 

+ Trên cơ sở kết hợp mô hình Debye phi điều hoà với định luật nóng chảy Lindemann 

và đề xuất của Burakovsky về sự phụ thuộc thể tích của hệ số Grüneisen, luận án nghiên cứu 

ảnh hưởng của áp suất đến các đại lượng nhiệt động của kim loại sắt và hợp kim của sắt, cụ thể 

là:  

Xây dựng được biểu thức giải tích tường minh phụ thuộc vào thể tích (áp suất) của tần 

số Debye, nhiệt độ Debye, độ dịch chuyển tương đối bình phương trung bình hay hệ số Debye-

Waller (DWF) và nhiệt độ nóng chảy của sắt. Kết quả tính số cho thấy khi áp suất tăng sẽ dẫn 

đến sự tăng nhanh của tần số Debye, nhiệt độ Debye và nhiệt độ nóng chảy, và sự giảm nhanh 

của hàm DWF. 

Thiết lập được biểu thức giải tích tường minh phụ thuộc áp suất và nồng độ pha tạp của 

độ dịch chuyển bình phương trung bình (MSD) và DWF của các hợp kim sắt. Kết quả tính số 

cho hợp kim cấu trúc B2 Fe-Si cho thấy khi áp suất tăng thì tần số Debye tăng nhanh và DWF 

giảm mạnh. Khi khảo sát ảnh hưởng của nồng độ Cr đến tính chất nhiệt động của hợp kim Fe-

Cr, chúng tôi đã chỉ ra rằng, nhiệt độ Debye của hợp kim Fe-Cr tăng dần trong khi MSD lại 

giảm dần khi nồng độ Cr tăng. Các kết quả tính toán của chúng tôi đã được so sánh với các dữ 

liệu thực nghiệm thu thập được và cho thấy sự phù hợp tốt. 

+ Dựa trên kết quả nghiên cứu sự phụ thuộc áp suất của nhiệt độ Debye, chúng tôi đề 

xuất một cách thức tiếp cận lý thuyết cho phép xác định ảnh hưởng của áp suất đến điện trở 

suất của kim loại sắt và các hợp kim. Kết quả tính toán số chỉ ra rằng điện trở suất của sắt và 

các hợp kim sắt (Fe-Ni, Fe-Si) giảm nhanh theo áp suất và tiến đến giá trị bão hòa ở áp suất và 

nhiệt độ cao. 

12. Khả năng ứng dụng thực tiễn: 

+ Các kết quả tính số thu được phù hợp tốt với thực nghiệm cho thấy rằng cách tiếp cận 

lý thuyết mà luận án xây dựng có thể được sử dụng để tiên đoán các tính chất nhiệt động cũng 

như dẫn điện của sắt và các hợp kim sắt dưới ảnh hưởng của áp suất.  



+ Các tính chất nhiệt động của sắt và các hợp kim sắt ở áp suất cao là thông tin quan 

trọng cho các nghiên cứu về Trái Đất và các hành tinh. 

13. Các hướng nghiên cứu tiếp theo: 

+ Mở rộng kết quả nghiên cứu cho các hợp kim sắt ba thành phần cũng như các loại vật 

liệu khác ở áp suất cao như Pt, MgO. 

+ Nghiên cứu độ dẫn nhiệt của sắt, các hợp kim sắt và các vật liệu ở áp suất cao. 
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11. Summary of the new findings of the thesis 

+ On the basis of combining the anharmonic Debye model with Lindemann's melting 

law and Burakovsky's proposal of volume-dependent Grüneisen parameter, the author has 

studied the pressure effects on thermodynamic quantities of iron metals and its alloys. 

Particularly, 

The volume (pressure)-dependent analytical expressions of the Debye frequency, the 

Debye temperature, the mean-square relative displacement corresponding to the Debye-Waller 

factor (DWF) and the melting temperature of iron have been established. The numerical results 

show that the increase of pressure leads to the rapid increase of Debye frequency, Debye 

temperature and melting temperature, and the rapid decrease of the DWF function. 

The pressure-dependent analytical expressions of mean-square displacement (MSD) and 

DWF of iron alloys with different doping concentrations and at different pressures have been 

obtained. The numerical results for the B2-type Fe-Si alloy show that when the pressure is 

increased, the Debye frequency rises rapidly and the DWF decreases sharply. When 

considering the effect of Cr concentration on the thermodynamic properties of FeCr alloy, we 

pointed out that the Debye temperature of Fe-Cr alloy gradually increases and the MSD 

decreases progressively with the increasing of Cr concentration. Our calculation results are 

compared with the collected experimental data and show the good agreement. 

+ Based on the results of obtained pressure-dependent Debye temperature, we proposed 

a theoretical approach that allows us to determine the influence of pressure on the electrical 

resistivity of iron metal and its alloys. Numerical calculation results show that the electrical 

resistivities of iron and its alloys (Fe-Ni, Fe-Si) decrease rapidly with pressure and approach to 

the saturation values at high pressure and temperature. 

12. Practical applicability, if any: 



+ The obtained numerical results are in good agreement with the experiments showing 

that the developed theory in the thesis can be used to predict the thermodynamic and electrical 

resistivity properties of iron and its alloys under the effect of pressure. 

+ Thermodynamic properties of iron and its alloys under high pressure are of important 

information for the investigation of the Earth and planets. 

13. Further research directions, if any 

+ Derived results are going to be expanded for ternary iron-based alloys as well as other 

materials such as Pt, MgO. 

+ Investigation of thermal conductivities of iron, iron alloys and other materials at high 

pressure. 
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