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Tóm tắt 

 Trong nghiên cứu này, phương pháp mô phỏng động học phân tử (MD) được sử dụng 

để đánh giá năng lượng tương tác giữa các mặt mạng của tinh thể TiO2 ở pha Anatase (8 

mặt mạng phổ biến) và pha Rutile (10 mặt mạng phổ biến) trên đế thép – được đại diện bằng 

mặt mạng Fe(110) và Fe(111) ở nhiệt độ phòng. Nghiên cứu MD cho thấy các mặt mạng 

TiO2 khác nhau có năng lượng liên kết và độ bất tương thích rất khác nhau với đế thép, tuy 

nhiên không có sự khác biệt giữa đế Fe(110) và Fe(111), đồng thời chứng minh pha Rutile 

tương tác với đế thép tốt hơn pha Anatase. Nghiên cứu thực nghiệm cho kết quả phù hợp 

với mô phỏng, khi màng mỏng TiO2 được nung ở nhiệt độ thích hợp thể hiện khả năng 

chống ăn mòn trong môi trường nước biển cao hơn các mẫu không nung. 
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Abstract 

 In this research, the molecular dynamics (MD) simulation was applied to study the 

interaction between TiO2 crystal phases including 8 Anatase common orientations and 10 

Rutile common orientations with steel surface – represented by Fe(110) and Fe(111) 

orientations. The results pointed out that different TiO2 orientations have distinguished 

binding energy as well as the dissimilarity among them and steel surfaces, but there is almost 

no disagreement of them on Fe(110) and Fe(111) surface. The results also showed that 

Rutile phases has better connection to steel surface than Anatase phases. Experimental 

results had a good agreement with simulation data, emphasized that TiO2 thin film had beed 

treated in appropriate annealing temperature, exhibited better corrosion resistance than the 

others in simulated seawater environment. 
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