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Khuếch tán
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Khuếch tán
 Các cơ chế của quá trình

khuếch tán
 Khuếch tán qua các nút

khuyết (vacancy)
 Khuếch tán qua kẽ hở
 Tạp chất

 Toán học của sự khuếch
tán
 Sự khuếch tán dừng (định

luật Fick thứ nhất)
 Sự khuếch tán không dừng

(định luật Fick thứ hai)

 Các yếu tố ảnh hưởng
đến quá trình khuếch tán
 Các thành phần khuếch tán
 Chất rắn chủ
 Nhiệt độ
 Vi cấu trúc
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Khuếch tán
 Khuếch tán xuất hiện trong các

môi trường rắn, lỏng, khí
 Phân bố lại các phân tử,

nguyên tử/phân tử (khuếch tán
tạp chất hoặc khuếch tán
tương hỗ)

 Sự chuyển động hỗn loạn của
các nguyên tử cũng có thể
xuất hiện trong các chất không
đồng nhất về mặt hóa học (tự
khuếch tán)

Khuếch tán tương hỗ
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Khuếch tán
 Khuếch tán tương hỗ (interdiffusion), khuếch tán tạp chất

(impurity diffusion): trong chất rắn có nhiều hơn một
thành phần (hợp kim), các nguyên tử có xu hướng di
chuyển từ vùng có nồng độ lớn. Các nguyên tử Ni
khuếch tán vào Cu và các ngtử Cu khuếch tán vào Ni
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Khuếch tán
 Sự khuếch tán cũng xảy ra

trong kim loại tinh khiết: các
nguyên tử trong mạng tinh thể
trao đổi vị trí cho nhau gọi là tự
khuếch tán

 Tự khuếch tán: các nguyên tử
trong mạng tinh thể tự động di
chuyển

  Tự khuếch tán thường ít
được quan tâm nghiên cứu do
không quan sát được những
thay đổi về mặt tính chất

Sự tự khuếch tán
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Cơ chế Khuếch tán
 Khuếch tán là sự di chuyển các

nguyên tử từ vị trí này tới vị trí
kia trong mạng

 Cần có 2 điều kiện:
1. Cần phải có một vị trí trống ở

ngay kế bên
2. Nguyên tử phải có năng lượng

đủ lớn để phá vỡ liên kết với
các ngtử liền kề và đồng thời
có khả năng tạo vài biến dạng
nhỏ trong mạng tinh thể trong
khi thay đổi vị trí (dễ thực hiện
khi tăng nhiệt độ)
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Cơ chế Khuếch tán
 Khuếch tán qua chỗ trống (vacancy

diffusion)
 Cơ chế liên quan tới việc thay đổi vị trí các

nguyên tử trong mạng từ vị trí bình thường
tới vị trí còn trống kế bên trong mạng.
Nguyên tử và chỗ trống chuyển động trái
chiều

 Cả tự khtán và khtán tương hỗ cùng theo
cơ chế này

 Khuếch tán qua khe hở (interstitial
diffusion)
 Nguyên tử di chuyển từ vị trí xen kẽ tới vị trí

xen kẽ liền kề còn trống. Cơ chế này có
trong khtán tương hỗ của các tạp chất như
hydro, carbon … có kích thước nguyên tử
nhỏ

Schematic representations of
(a) vacancy diffusion and (b) interstitial diffusion
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Cơ chế Khuếch tán
 Trong hầu hết các hợp kim, cơ chế

khuếch tán qua khe hở (interstitial
diffusion) thường bao giờ cũng xảy ra
nhanh hơn nhiều cơ chế khuếch tán
qua các chỗ trống (vacancy diffusion)
do kích thước các ngtử xen kẽ thường
nhỏ hơn và do vậy có độ linh động
cao hơn

 Hơn nữa bao giờ các vị trí xen kẽ còn
trống (interstitial positions) cũng nhiều
hơn các chỗ trống nguyên tử (vacancy
positions)

Schematic representations of
(a) vacancy diffusion and (b) interstitial diffusion
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Cơ chế Khuếch tán
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Khuếch tán
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Khuếch tán
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Profile Khuếch tán
 Khuếch tán là quá trình phụ

thuộc vào thời gian – tốc độ
khuếch tán hoặc tốc độ dịch
chuyển vật chất theo thời gian –
được định nghĩa là dòng khuếch
tán (J) (diffusion flux – J)

 Dòng khuếch tán (J) xác định
lượng M (hoặc tương đương là
số các nguyên tử) khuếch tán
vuông góc qua một đơn vị diện
tích tiết diện của chất rắn trong
một đơn vị thời gian

với A là diện tích dòng
khtán đi qua
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Khuếch tán trạng thái dừng
 Khuếch tán trạng thái dừng

(Steady-State Diffusion) qua một
bản mỏng

 Nếu dòng khuếch tán J không
thay đổi theo thời gian 
Khuếch tán trạng thái dừng

 Nồng độ (áp suất) của tạp chất
khuếch tán ở 2 phía của bản
mỏng giữ không đổi

 Đồ thị quan hệ của nồng độ C với
tọa độ theo x được gọi là profile
tạp chất, độ dốc của đường
thẳng gọi là gradient tạp chất

(a) Khuếch tán trạng thái dừng qua một bản
mỏng.

(b) Profile nồng độ tuyến tính cho quá trình
khuếch tán (a)

Gradient tạp chất =
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Khuếch tán trạng thái dừng
 Khuếch tán trạng thái dừng

theo chiều x sẽ có dòng
khuếch tán J tỷ lệ thuận với
gradient khuếch tán

 Hằng số tỷ lệ D gọi là hệ số
khuếch tán, dấu âm (–) cho
thấy chiều khuếch tán theo
gradient nồng độ từ nơi nồng
độ cao tới nơi nồng độ thấp

  Định luật Fick thứ nhất

Định
luật
Fick I
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Case Study
Điển cứu
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Case Study
Điển cứu

o Một miếng sắt đặt ở nhiệt độ 700°C (1300°F) trong môi trường
có một phía giàu carbon và phía kia nghèo carbon. Trong điều kiện
trạng thái dừng, hãy tính dòng khuếch tán carbon đi qua miếng sắt
biết nồng độ carbon ở vị trí 5 mm và 10 mm bên dưới bề mặt được
carbur hóa lần lượt là 1,2 và 1,8 kg/m3, hệ số khuếch tán ở nhiệt
độ này là 3×10-11m2/s

Lời giải
o Theo định luật Fick thứ nhất, dùng phương trình
để xác định dòng khuếch tán, thay các giá trị tương ứng vào ta thu
được

Tính dòng khuếch tán
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Khuếch tán trạng thái không dừng

 Khuếch tán trạng thái không
dừng (Nonsteady-State Diffusion)
là trường hợp của đa số các trong
thực tế

 Dòng khuếch tán J và gradient
nồng độ ở những điểm khác nhau
trong chất rắn thay đổi theo thời
gian, do các tạp chất khuếch tán
tăng lên (giàu lên) hoặc giảm đi
(nghèo đi) trong quá trình khuếch
tán (theo hình vẽ)  định luật Fick
thứ 2 Profiles nồng độ của khuếch tán trạng thái

không dừng ở 3 mức thời gian t1, t2, và t3
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Khuếch tán trạng thái không dừng

 Cho chất rắn bán vô hạn với
nồng đô trên bề mặt giữ không
đổi, nguồn khuếch tán thường
là pha hơi với áp suất riêng
phần giữ không đổi
1. Trước khi khuếch tán, tất cả các

nguyên tử khtán phân bố đều
trong chất rắn với nồng độ là C0

2. Giá trị x tại bề mặt là zero (0) và
tăng theo chiều đi vào chất rắn

3. Thời gian lấy giá trị zero (0)
ngay trước khi quá trình khuếch
tán bắt đầu Định

luật
Fick II
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Khuếch tán trạng thái không dừng

 Nghiệm của phương trình theo
định luật Fick 2 được xác định
theo giá trị của hàm sai số Erro
Function với các điều kiện biên

 Các điều kiện biên của bài
toán được xác định cho

Định
luật
Fick II
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Khuếch tán trạng thái không dừng

 Với hàm sai số Gauss được xác định
bởi

với biến số z =

Profile khuếch
tán cho khuếch
tán trạng thái
không dừng
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Khuếch tán trạng thái không dừng
Case Study - Điển cứu



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu

TP. Hồ Chí Minh 2008 24

Khuếch tán trạng thái không dừng
Case Study - Điển cứu



Khuếch tán trạng thái không dừng
 Người ta làm cứng bề mặt và cả bên trong của thép

bằng cách tạo hợp kim sắt-carbon trên bề mặt và
thực hiện quá trình tôi (carbon hóa). Miếng thép khi
đó được nung nóng trong môi trường giàu khí
hydrocarbon như là metal (CH4). Giả thiết là ban
đầu miếng thép này chứa 0,25 wt% carbon phân bố
đều và được nung tới 950°C (1750°F). Nồng độ
carbon trên bề mặt được nâng lên và duy trì ở mức
1,20 wt%. Vậy cần bao lâu để đạt được nồng độ
carbon 0,80 wt% ở độ sâu 0,5 mm tính từ bề mặt.
Biết hệ số khtán của carbon vào sắt ở nhiệt độ này
là 1,6×10-11 m2/s và miếng thép là bán vô hạn

Lời giải
 Đây là bài toán về khtán trạng thái không dừng với

bề mặt không đổi nên ta áp dụng phương trình 5.5
với các thông số bài toán đã cho là

Do đó

Ta phải xác định giá trị của z từ bảng 5.1 cùa hàm
sai số và xác định được erf(z) = 0,4210, từ phép nội
suy tính được z = 0,392 như sau

do đó

và giải ra tính được thời gian t
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Case Study - Điển cứu
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Khuếch tán trạng thái không dừng
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Các yếu tố ảnh hưởng
 Tạp chất khuếch tán

 Các chất khuếch tán cũng như chất chủ
ảnh hưởng đến hệ số khuếch tán D. Ví
dụ sự khác nhau trong quá trình tự
khtán và khtán xen kẽ của carbon vào
pha sắt  ở 500°C. Là sự tự khtán theo
cơ chế khtán lỗ trống, trong khi khtán
carbon vào sắt là theo cơ chế xen kẽ

 Nhiệt độ khuếch tán T
 Nhiệt độ được xem là yếu tố ảnh hưởng

mạnh nhất tới hệ số khtán và tốc độ
khtán. Sự phụ thuộc nhiệt độ của hệ số
khtán là

D0 là hệ số không phụ thuộc vào nhiệt độ (m2/s)
Qd năng lượng hoạt hóa của khuếch tán (J/mol hoặc eV/atom)
R là hằng số khí
T là nhiệt độ tuyệt đối (°K)



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu

TP. Hồ Chí Minh 2008 28

Các yếu tố ảnh hưởng

Ảnh hưởng của cấu trúc lên khuếch tán

Khuếch tán nhanh hơn khi Khuếch tán chậm hơn khi
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Các yếu tố ảnh hưởng
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Các yếu tố ảnh hưởng

Đồ thị logarithm
của hệ số khuếch
tán D với thang
nghịch đảo của
nhiệt độ tuyệt đối
1/T của một vài
kim loại chỉ ra mối
quan hệ tuyến tính
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Con đường khuếch tán khác
 Các nguyên tử cũng có thể đi

dọc theo các đường lệch mạng,
các biên hạt và ở bề mặt bên
ngoài của vật liệu  gọi là cơ
chế khuếch tán theo đường tắt
(short circuit diffusion paths)

 Cơ chế này có tốc độ khuếch tán
nhanh hơn khuếch tán trong khối

 Tuy nhiên vai trò của cơ chế này
đóng góp lại không đáng kể do
tiết diện của con đường khuếch
tán này trong vật liệu là vô cùng
nhỏ
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Tóm lại
 Cơ chế khuếch tán

 Khuếch tán trong chất rắn là sự dịch chuyển tuần tự của các nguyên tử với số lượng lớn
trong vật liệu. Tự khuếch tán “self-diffusion” là khái niệm về sự dịch chuyển của các nguyên
tử chất chủ; đối với các nguyên tử tạp chất người ta dùng khái niệm khuếch tán tương hỗ
“interdiffusion”. Có hai cơ chế khuếch tán: khuếch tán qua chỗ trống “vacancy” và khuếch
tán qua khe hở “interstitial”. Đối với vật liệu chủ là kim loại, các nguyên tử tạp chất xen kẽ
thường khuếch tán nhanh hơn

 Khuếch tán trạng thái dừng, Khuếch tán trạng thái không
dừng
 Đối với khuếch tán trạng thái dừng, profile nồng độ của tạp chất khuếch tán là không phụ

thuộc vào thời gian, và dòng khuếch tán J tỷ lệ với gradient nồng độ mang dấu âm theo định
luật Fick thứ nhất. Khuếch tán trạng thái không dừng được miêu tả về mặt toán học bởi định
luật Fick thứ hai – là phương trình đạo hàm riêng. Nghiệm cho trường hợp điều kiện biên ở
bề mặt không đổi là hàm sai số Gauss

 Các thông số ảnh hưởng đến khuếch tán
 Độ lớn của hệ số khuếch tán D cho thấy tốc độ di chuyển của các nguyên tử, nó phụ thuộc

mạnh vào việc tăng nhiệt độ theo hàm mũ
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Bảng các giá trị hàm sai số Gauss


