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Tém tat

Trong bai bao nay chiing tdi md phéng cac hé vat liéu A/Ag c6 kich thudc nandmét (A=Fe, Co va Ni) bangly
thuyét phi€ém ham mat do vai code Dmol3 dé tinh todn mémen tir, hang s8 mang va nang lugng lién két cla
cac hé 3 chiéu (hé khdi), 2 chiéu (mang méng), 1 chiéu (chudi) va 0 chiéu (ddm hat nand) va tir d6 so sdnh voi
cac két qua clia cac hé vat liéu nguyén chét & cung kich thudre. Cac két qua chi ra anh hudng quan trong cla
kich thwéc nandémét I&n cac tinh chat clia hé va su xuat hién tir tinh trong cdc nat Ag khi pha tap véi Fe, Co
va Ni. Cac vat liéu c6 kich thudc nandmét cau thanh tir hai kim loai cé céc tinh chat d&c biét thu vi, c6 nhiéu
tiém ning tng dung to 16n trong nhiéu linh vire, d3c biét [a cdc ng dung ndi bat trong linh virc y — sinh hoc.
Tir khéa: vét liéu nand, vat liéu nand hai kim logi, ly thuyét phiém ham mat dé
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In this paper, we simulate the A/Ag (A=Fe, Co and Ni) bimetallic nanomaterials using Density Functional
Theory (DFT) with Dmol3 code to calculate magnetic moments, lattice constants and binding energies of
various systems which include three-dimensional (bulk), two-dimensional (thin film), one dimensional (chain)
and zero dimensional (nanoparticle) systems and compare the findings with the ones of the pure materials of
the same size. The results show important influences of the nanometer size on the properties of the systems
and the magnetic appearance of Ag nodes when doped with Fe, Co and Ni. The bimetallic nanomaterials have
numerous interesting properties and potentials for important applications in various fields, especially stand-

out applications in biomedicine.
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1. DAT VAN BE

Khoa hoc ngay cang phéat trién, déng nghia véi
viéc ngay cang cé nhigu nghién cttu &ng dung vao
thuc tién, lam tang chat lwgng cudc séng con ngudi.
Céng nghé nand |a mot budc dét pha 1én, gitp con
ngudi thuc hién dwoc nhitng diéu ma trudc day
khéng thé kham pha dwoc vi sy ti€p can bi han
ché&. V4t lidu nand tir 1a mot nhanh nghién ctru rét
duoc quan tdm trong thoi gian gan day vi s cdng
huwéng cla 2 dic diém: kich thudc nand va tir tinh
clia cac vat lidu. Chinh nho nhitng dic diém ndi
bat nay ma vat liéu nané tir dang cé tiém nang ng
dung trong nhiéu inh vyc. Hién nay, vat liéu nand
tlr dang hudng téi cac &ng dung trong ndng nghiép,
thuc phdm, y-sinh hoc, phét hién va chan doan bénh
s&m, phuc vu cho phong va chira bénh [1].
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Céac vat liéu kim loai 1a mot trong nhirng vat liéu
quan trong nhét trong qua trinh xdy dwng nén mot
x3 hoi hién dai, tir kién trdc, van tai, ki thuat dién,
khoa hoc va Ki thuat théng tin tdi cac ing dung
trong y — sinh hoc [2], [3]. Khi duwoc so sdnh vdi vat
lidu kh&i twong &ng cé sirc bén co hoc cao, dé udn
va cac tinh chat dién — tlr, cac vat liéu nan6 (NMs -
Nanomaterials) kim loai biéu hién cdc dac tinh vat
ly va héa hoc néi bat do chiing s& hitu cac hiéu trng
kich thwéc, hiéu &ng bé méit va do dé la cac hiéu
tng luvong tlr khdng thé cé trong céc vat liéu khéi.
Hat nand tir tinh cé cac ng dung ca ngoai co thé
va trong co thé nhu: xac dinh va chiét tach t€ bao,
emzym, ADN béang phuong phép tir cho cac nghién
clru bén ngoai co thé; dédnh dau, truyén va phan
phdi thudc dén tdn mbd té& bao, ting than nhiét cuc
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bo & cidc md té bao d3 xac dinh dé tiéu diét céc t&
bao ung thu, ting tinh tuwong phan cho anh cong
huwédng tir bén trong co thé [8].

Cac vat liéu nano cdu thanh tir hai kim loai
(Bimetallic Nanomaterials — BMNs) thu hit nhiéu sy
chd y khi dwoc so sénh véi céc vat liéu don kim loai
trong c hai mang ki thuat va khoa hoc bdi vi BMNs
biéu hién nhiéu tinh chat néi bat hon do su gidm vé
mit kich thudc, su gia ting dién tich bé mat va sy két
hop dic tinh cda 2 loai kim loai, bang cich thay dai
thanh phan va cau tric cia BMNs ta c6 thé dat dugc
cac tinh chat vat Iy va hda hoc phu hop [11], [12]. Viéc
thiét k& nén mdt loai vat liéu nand méi da chirc nang
két hop hai kim loai tir va kim loai quy dé kham pha ra
cac tinh chat tir hodc cac ddc tinh xdc tac va cac nghién
ctu sau hon vé mai lién hé gilta cic tinh chat d6 véi
kich thuwéc, cac thanh phan va cic cdu trdc cla cac
NMs hai kim loai c6 mét y nghia khoa hoc to Ién. Tuy
nhién, viéc ché tao va nghién ctru thuc nghiém cac hé
BNMs I3 rat khé, doi hoi phai cé cac trang thiét bi may
méc hién dai va cdng nghé tién tién, vi vdy md phong
cac hé nay dé nghién ciru cdc tinh chat clia chdng la vé
cling can thiét. Trong bai bao nay, ching t6i m6 phéng
cac hé BNMs A/Ag (A=Fe, Co, Ni) tir 2 chidu dén 0 chigu
dé nghién ctu tir tinh cla cac hé st dung ly thuyét
phiém ham mat d6 (DFT — Density Functional Theory)
véi code Dmol3. Ly thuy&t DFT la mét phuong phap
nghién cttru hién dai va hién nay dang la mot cong cu
cho nhiéu van d& mé phéng vat liéu duoc st dung mét
cach rdng rai trén toan thé gidi trong nhiéu linh vuc
nhu héa hoc, vat ly, vat liéu, ly sinh va nhiéu nganh
khac [7].

2. MO HINH NGHIEN cUU

Céc hé A/Ag (A=Fe, Co va Ni) duoc xdy dung nhu sau:

- Trwdc tién dé cd co s& so sanh, chdng t6i mé
phéng cac hé khdi (vat liéu 3 chiéu). Dva vao tinh
tuan hoan clia mang tinh thé, ching tdi chi xay
dung mét & co s& cla tinh thé khéi v&i cau tric lap
phuong tdm khéi (bcc) d6i véi Fe, 1dp phuong tam
mat (fcc) d6i véi Co, Niva Ag (xem hinh 1a,b).

- C4c mang mong (vat liéu 2 chiéu) & truong hop
nguyén chat duoc xay dung bang cach 13p di 1ap lai
mot cach tuan hoan céc I&p nguyén t&r duwoc cach biét
nhau bdi mot khe chan khong theo huwéng z. Bé réng

clia khe chan khéng phai dd 1én (zng) dé gian doan
ham séng nguyén tir, phd v& d8i xirng tinh thé va tranh
sw tuong tac gilta cac Idp vat liéu doc theo huédng z
(xem hinh 1c). Cling twong tu nhu vay, ching t6i xay
dung mang méng pha tap nhu sau: cit bé mat (001)
véi bé day 2 1&p nguyén tlr tir dang khéi cda kim loai
Ag, sau thay thé |&p nguyén tlr Ag trén cling bai I6p
nguyén tl kim loai 3d (Fe, Co va Ni) (hinh 1d).

- Mb hinh chudi don nguyén t& (vat lidu 1 chiéu)
duoc hinh thanh bang cach xdy dung mot 6 don vi gom 1
nguyén t&r Ag, trong d6 vi tri cia nguyén tlr Ag duoc xac
dinh theo toa d6 (0.5, 0.5, 0.5) va mét I6p chén khéng
10A dwocdp dung vao truc x va trucy dé gian doan ham
séng nguyén tlr va dé pha v& déi xirng tinh thé doc theo
hudng x va y. Viéc 1ap di l3p lai nguyén tl chi duoc thuc
hién theo huéng z. Tuwong tu véi trudng hop pha tap dé
c6 dugrc chudi A/Ag, chiing tdi xay dung 1 chudi bao gdm
3, 4 va 5 nguyén tir Ag trong mdi & don vi, sau d6 ching
t6i thay mét nguyén tlr Ag & vi tri trung tdm bai Fe hoac
Co hodc Ni (hinh 1e).

- M6 hinh dam nguyén ti (vat liéu 0 chiéu - cluster) Ag_véi n=1-7 nguyén tlr duoc chi ra trong hinh 1f.
D8 vdi trudng hop cluster A/Ag . (n=3-7) pha tap, ching t6i thay thé 1 nguyén tir Ag bdi cac kim loai chuyén

tiép Fe hodc Co hodc Ni.
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Hinh 1. M6 hinh (a) mét 6 co s& cla cau tric tinh thé Fe (Iap phuong tdm khai - bee) dang khéi; (b) mot

6 co s& cla cau tric tinh thé Ni (I14p phwong tAm mat - fcc) dang khdi; (c) mét 6 co s& cla cdu tric mang

mong don |&p Ag(001); (d) mdt 6 co s& clia cdu trdc mang mong 2 I6p Fe/Ag(001); (e) mdt 6 co s& CoAg,
cla cdu tric 1 chiéu; (f) ddm nguyén tir Ag_(véi n=1-7)
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Ly thuyét DFT dugc sir dung véi chwong trinh
tinh todn Dmol3. Qua trinh cuc tiéu hda ciu hinh
cac hé duogc thue hién véi phiém ham tuwong quan
trao d6i dugc luva chon 13 GGA/PW91 cho tat ca
céc trwong hop. P& duwa vao céc tinh chat tir cla
hé (pha sét tir va phan sit tlr), cac tinh toan duoc
thuc hién st dung cédc obitan khac nhau cho céc
spin khac nhau, dugc biét nhu “spin-unrestricted”
va cac tinh todn khéng cé su phan cuc spin (non-
spin-polarized) cho pha khéng tir tinh. C4u tric
dién t&r duwgc phan tich theo cac hinh vé biéu thi
mat do trang thai (mat do trang thai - DOS) cla
cac dién tu.

3. KET QUA VA THAO LUAN

3.1. Anh huéng cha hiéu &ng kich thwéc va
hiéu (rng bé mat 1&n tir tinh cla cac hé

Khi vat liéu cé kich thwdc nanémét, tinh chat
cla céc nguyén tlr & bé mat ciu tric hodc bé mat
ti€p xuc gilra cac phan clha ciu tric déng mét vai
tro rat quan trong. Hon thé& nira, do su khac biét
vé tinh d&i xirng cla ciu tric, s6 cac nguyén tlr
l&n can va twong tdc trao ddi gita cac hat hodc
cac 1&p tur tinh khac nhau ciing l1a nguyén nhéan

cla nhiéu hién twong vat ly thd vi trong cdc NMs.

Bang 1 chi ra mdémen tir cla cac hé vdi ciu tric
thay d6i tir 3 chiéu t&i 0 chiéu. Dwa vao bang 1 ¢6
thé thay I3 d&i vdi cac truong hop Fe, Co va Ni,
moémen tir tang khi s6 chiéu giam, d6 [a bai vi khi
s6 chiéu gidm thi s6 toa d6 Z_(hay s6 cac nguyén
tlr 1an can) clla moi nguyén tir s& giam twong ng,
do d6 céc trang thai d cia mot kim loai chuyén
ti€p cé it sw bao phl v&i cac nut 1an can hon so
v@i khi chiing & sau trong vat liéu khdi, dan dén
l[am gidm vlng 3d, vi vay tiéu chudn Stoner [8] s&
tang |én va lam tang mémen tlr cla cdc nguyén tlr
trong cic hé thap chiéu. K&t qud nay cta ching
t6i hoan toan phlu hop véi cac két qud duwoc chi
ra trong cac tai liéu tham khao [8], [9]. Riéng d&i
vGi truong hop Ag, cdc hé 3 chiéu — 1 chiéu déu
& trang théi thuan tl, chi cé trudng hgp 0 chiéu
(& day la 1 nguyén t& cd 1ap) cé xuat hién mémen
tlr khdc 0 va khé 1dn. Cac hé thap chiéu don gian
nhat 13 cac nguyén tlr cb |ap, trong cac hé nay
mémen tir dwoc md ta béi quy tic Hund [8], céc
nguyén t& co |ap khdng co cac hat 1an cén, do dé
hau nhu tdt ca cac nguyén ti kim loai chuyén tiép
déu cé mdmen tir I6n.

Bang 1. MAmen tir clia cic hé vdi cdu tric thay déi tir 3 chidu t&i 0 chiéu

Loai vét liéu QI B0 (ﬂB)
Khéi 1 ML (001) Chubi tuyén tinh 1 nguyén tir
(3 chiéu) (2 chiéu) (1 chiéu) (0 chiéu)
Fe 2,151 3,089 3,202 4,000
Co 1,629 1,959 2,201 2,998
Ni 0,618 0,918 1,660 1,996
Ag 0 0 0 0,854

DE chi rd hon cac két qua trén, ching t6i dua ra
cac hinh v& 2(a) va 2(b) m6 t& mat d6 trang thai (DOS —
Density of State) clia céc hé Fe 3 chiéu va hé Fe 1 chiéu.
DOS trong viing gia tri cla hé khdi va hé chudi hoan
toan bat déi xirng. DOS bat d6i xitng duoc tao ra do
s lai hod d - d. Tuy nhién trong hé 1 chiéu sy bat d6i
xtirng cao hon so véi trong hé khéi, dé 1a bdi vi mémen
tlr cha hé tang khi s6 chiéu giam. Mémen tir 1a két qua
clia sw bat ddi xirng clia mat do trang thai ing vdi céc

dién tlr c6 spin 1 (alpha) va mét d6 trang thai cda cac
dién tlr cd spin | (beta). Hon thé nita, ching t6i cling
xét dén ciu tric vling ndng lwong clia cac hé. Cac két
qua chi ra |a trong cau trdc vung ndng lugng cac loai
vat liéu déu khéng ton tai khe nang luvong. Nhu vay khi
duoc xdy dung duéi dang céc hé thap chiéu cd kich
thudc nandmét cac hé van gitt nguyén dac tinh kim
loai va cé thé néi tréi hon do cac higu tng kich thuérce
va hiéu trng bé mat.
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Tap chi Y Duoc hoc - Trwdng Bai hoc Y Duoc Hué - Tap 8, s6 1 - thdng 01/2018

A/Ag, 2,79277/2,85332 | 2,65549/2,75942 | 2,63486/2,65871| 2,60328/2,64735
A/Ag, 2,77865 2,66005 2,60751 2,58358
A/Ag, 2,89660 2,75371 2,69562 2,62433

3.2.4. Théo luén

Dua vao cac két qua duoc chi ra cho céc vat liéu
tr 2 chidu dén 0 chidu trong cic bang 1 — bang 4,
chiing t6i c6 mdt s6 nhan xét nhu sau:

i. So sdnh véi mémen tir clia truwong hop khéng
pha tap véi truong hop pha tap ta ¢ thé thdy moémen
tlr cUia cac nguyén tr trong trudng hop pha tap da thay
d6i, d6 1a do mot trong cac nguyén nhan sau:

- Hiéu tng cla hdng s& mang (hodc khoang cach
gilta cac nguyén t&r) nho hon lén cac chat st tir manh.
Sir giam ctia hang s6 mang (hodc khoang cach gilta cac
nguyén tir) d3 dan téi cac trang thai sp lai hda manh
hon véi ving 3d, do d6 hinh thanh cac trang thai trén
murc Fermi va dan t&i 1am gidm mat dé trang thai
quanh mttc Fermi va do dé lam gidm mdémen tur.

- Méc khéc théng qua bang 2 — bang 4 cling ¢
thé thay la chinh twong tic trao d8i clia céc nguyén
tlr Fe, Co va Ni véi cac nguyén tlr Ag d3 lam giam
cac mémen tW cla cac kim loai 3d so vdi truong
hop khdng pha tap. D6 |2 bdi vi su lai hda cla céc
dién t&r 3d véi cac dién tlr 5sp cla I&p nén Ag, do dé
m& rdng ving d va lam gidm tlr tinh va day cling Ia
nguyén nhan gay ra mémen tir & cac nut Ag (can chu
y |13 khi & dang khong pha tap Ag khéng cé tir tinh,
ngoai trir trudng hop 1 nguyén tir Ag cd lap).

- Do su léch mang qua l&n gitra kim loai 3d va
kim loai Ag.

Ty vao mdi loai vat liéu ma méi hiéu ng do cac
nguyén nhan trén gy ra 13 manh hay yéu do d6 dan
téi mémen tir cla cac trwdng hop cb 16p nén Ag
thay dé&i so véi tredng hop khong cé Ag.

ii. Dwa vao cac két qua cla cac bang 3 va bang
4 cé thé thay khi pha tap Fe, Co va Ni vao cac hé Ag
thap chiéu, xuat hién mdémen tlr trong cac nguyén
tlr Ag, dong thoi ning lwong lién két cha hé cling
duoc ting [&n so véi truong hop khong pha tap, voi
trwong hop pha tap Ni ndng luwong lién két la 1on
nhat. Nhuv vay khi pha tap Fe, Co va Ni, trong cac
hé xuét hién tir tinh va lic nay hé rat khé bj pha v&
(so véi khi khéng pha tap) b&i céc tac dong tir moi

trwong xung quanh.

Nhuw vay, cac vat liéu nano cdu thanh tir Ag va kim
loai chuyén tiép Fe, Co va Ni, dic biét la cac cluster
déu biéu hién tlr tinh rat manh va cé nang lvong lién
k&t Ién, day 1a mot trong cac yéu cau quan trong dé
vt lieu cé thé dugc (ng dung trong y — sinh hoc,
theo [8] mudn vay céc hat nané phai la cac vat liéu
khéng ddc, cé kich thude da nhod dé c6 thé tham gia
vao chuyén déng tuan hoan trong co thé va tranh
tit ng&n mach, bén canh d6, cac hat nand ciing phai
6 tir d6 1én sao cho di chuyén clia ching trong mau
6 thé diéu chinh duoc bang tir truwdng. Cac yéu t6
quan trong xac dinh su tuong thich sinh hoc va tinh
ddc cta cac vat lieu nay trudc hét [a cac thanh phan
c6 ban chat hudng rng vé mét tir tinh nhu Fe, Ni,
Co, tuy nhién Ni va Co lai rat déc, dé bi oxy héa nén
it duwogc quan tam.

4. KET LUAN

Trong bai bado nay, bang ly thuyét DFT v&i code
Dmol3 chiing t8i 43 md phdng cac hé A/Ag vdi A=Fe,
Co, Ni ¢ kich thuwéc nandmét tir 2 chiéu t&i 0 chigu
dé nghién cru tir tinh clia cac hé. Céc két qua chira
13 khi kich thuédc cha hé gidm theo 1 chiéu, 2 chiéu
va 3 chiéu thi do hiéu &ng kich thudc va hiéu &rng
b& mit ma tir tinh cla hé duoc ting cudng. Viéc két
hop gitra kim loai quy Ag c6 tinh khéng khuén va déc
tinh bé mat ndi troi véi cac kim loai ¢ tir tihh manh
d3 tao ra mot vat lidu mat loai vat liéu méi két hop
cac dac tinh cha ca hai loai kim loai nay, dac biét
cac cluster Fe/Ag cé thé cé cac rng dung day tiém
nang trong y — sinh hoc va nhiéu linh vuc khac trong
twong lai. Tuy nhién do nhi*ng han ché vé co s& vat
chat ma trong bai bdo nay ching t6i mdi dirng lai
& viéc nghién ctru tlr tinh cta cac hé cé kich thuéc
rat nho, vi vay trong thdi gian téi cac tinh chat nhiét
déng luc hoc, tinh chat bé mat va tang kich thuéc
clia cac vat lidu trong gidi han nanémét can dugrc
nghién cru dé cé thé thay rd hon cac tinh chat ndi
troi clia cac hop chat BMNs.
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