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TÓM TẮT 
Nghiên cứu được thực hiện trên các mô hı̀nh 2 chiều của vâṭ liêụ penta-silicene thu được 

qua quá trình nén dưới áp suất cao từ traṇg thái vô điṇh hı̀nh. Phương pháp mô phỏng động lực 
học phân tử được áp dụng cho quá trình làm lạnh từ 1000 K đến 300 K, sau đó được hồi phục theo 
thời gian (ủ nhiệt). Cấu trúc và tính chất nhiệt động của các mô hình được phân tích qua hàm phân 
bố xuyên tâm, phân bố số phối vị, góc liên kết, số vòng liên kết, khoảng cách giữa các nguyên tử, 
năng lượng và nhiệt dung riêng. Kết quả cho thấy, quá trình làm lạnh chậm đã làm tăng cường cấu 
trúc tinh thể của vật liệu. Sự ổn định nhiệt của mô hình cũng được chứng tỏ, vật liệu penta-silicene 
có thể được điều khiển bằng áp suất để có được cấu trúc theo ý muốn. Qua đó, nghiên cứu cho thấy 
đươc̣ khả năng áp duṇg vào thưc̣ tế của việc chế tạo vâṭ liêụ 2 chiều này. 

Từ khóa: vật liệu penta-silicene, tác động của làm lạnh, tính ổn định nhiệt, vật liệu mật độ cao. 
 

1. Phần mở đầu 
Trong công nghệ vật liệu mới hiện nay, các nhóm vật liệu hai chiều là một trong 

những đối tượng nghiên cứu mới mẻ và thu hút sự chú ý của nhiều nhà khoa học. Với sự 
chế tạo thành công vật liệu graphene 2 chiều dựa trên những tính toán lí thuyết, nhiều dạng 
vật liệu đơn lớp nguyên tử và các hợp chất 2 chiều tương tự đã được tìm ra (Lay, 2015). 
Vật liệu silicon là dạng vật liệu phổ biến nhất trong ngành công nghệ bán dẫn và việc chế 
tạo thành công dạng 2 chiều của các nguyên tử silicon (được gọi là silicene) mang đến 
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nhiều tiềm năng lớn trong việc phát triển thế hệ bán dẫn mới (Tao et al., 2015; Vogt el al., 
2012). Silicene có dạng lưới tổ ong tương tự như graphene, tuy nhiên cấu trúc của silicene 
không phẳng mà có độ nhấp nhô (buckling) rất khác biệt. Ngoài ra, silicene cũng có toàn 
bộ các ưu điểm của vật liệu silicon dạng khối như đặc tính về cấu hình electron, ái lực đẳng 
hướng và có thể dễ dàng được đưa vào việc chế tạo trong thực tế do sự tương thích với 
công nghiệp bán dẫn hiện hành. Đó là lí do tại sao silicene đang thu hút sự nghiên cứu của 
thế giới và hiện chúng ta đã tìm ra nhiều đặc tính ưu việt trong ứng dụng về vật liệu sắt từ, 
bán kim loại, hiệu ứng Hall lượng tử, từ trở khổng lồ, quang điện tử, điện tử spin và vật 
liệu siêu dẫn (Jose, & Datta, 2011; Liu, Feng, & Yao, 2011; Rachel, & Ezawa, 2014; Zhao, 
2016). Với hi vọng là vật liệu thay thế silicon dạng khối, silicene sẽ là cánh cổng dẫn đến 
các linh kiện điện tử ở cấp độ nano. Từ đó, cấu trúc 2 chiều dạng nhấp nhô của silicene và 
các cấu hình dựa trên Si như SiC, silicene 2 lớp, silicene có sai hỏng... đã được tìm hiểu 
qua các nghiên cứu vật lí tính toán và thực nghiệm (Kara et al., 2012; Oughaddou, 2015; 
Mas-Ballesté, Gómez-Navarro, Gómez-Herrero, & Zamora, 2011). 

Dạng cấu trúc không ổn định 2 chiều của silicene gắn liền với vật liệu vô định hình 
và chất lỏng làm lạnh nhanh hiện đã được một số nghiên cứu khẳng định về mặt lí thuyết 
và thực nghiệm (Gao, & Zhao, 2012; Vo, & Nguyen, 2016; Liu, Gao, & Zhao, 2014; Xu et 
al., 2014). Thông qua mô phỏng MD với hàm thế tương tác Stillinger-Weber (SW), dạng 

vô định hình của silicene được tìm ra ứng với tốc độ làm lạnh sK /102 13  trong một 
công bố của Vo và Nguyen (2016). Kết quả đó đã cho thấy được cấu trúc vô định Hình 2 
chiều của silicene rất phức tạp gồm nhiều dạng vòng liên kết chủ yếu từ vòng 3 đến vòng 
6. Ngoài ra, một nghiên cứu của Deb et al. (2001) đã cho thấy sự chuyển pha của silicene 
vô định hình do tác động của áp suất giữa pha mật độ thấp và pha mật độ cao kèm theo 
chuyển pha lỏng-vô định hình ở khoảng 900K đến 1300K. Gần đây, nghiên cứu bằng 
phương pháp mô phỏng MD về quá trình nén đẳng nhiệt của các dạng cấu trúc không ổn 
định hai chiều của Silic đã cho thấy sự xuất hiện của dạng silicene chỉ gồm vòng 5 (penta-
silicene) và chỉ gồm vòng 4 (tetra-silicene) (Huynh et al., 2019). Tính toán này cũng chỉ ra 
mối quan hệ bất thường trong giản đồ pha của vật liệu hai chiều có mật độ cao, điều này đã 
được đề nghị trong các nghiên cứu về chuyển pha làm lạnh nhanh – rắn của nước (Gao, 
Giovambattista, & Sahin, 2018; Raju, Duin, & Ihme, 2018). Dựa vào các kết quả được nói 
đến ở trên, mục tiêu của công bố này là làm rõ hơn về cấu trúc penta-silicene khi được làm 
lạnh để đánh giá về khả năng ổn định của vật liệu này ở vùng nhiệt độ thấp và theo thời gian. 
Kết quả nghiên cứu này sẽ góp phần làm rõ hơn về tác động của quá trình làm lạnh lên vật 
liệu 2 chiều và đánh giá tính khả thi của vật liệu penta-silicene vào ứng dụng thực tế.  

2. Phương pháp nghiên cứu 
Dựa vào kết quả của nghiên cứu đã công bố về quá trình chuyển pha dưới tác động 

của áp suất thu được mô hình penta-silicene (Huynh et al., 2019), hai dạng mô hình penta-
silicene gồm 10.000 nguyên tử được chọn ở hai cấp độ nén khác nhau: Mô hình áp suất 
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thấp ở p = 57GPa (áp suất chuyển pha tìm được ở công bố trên) và mô hình áp suất cao  
p = 110GPa. Các mô hình đều được nén ở cùng nhiệt độ T = 1000K. Sau đó, chúng tôi áp 
dụng quá trình làm lạnh đẳng tích với tốc độ chậm để thu được các mô hình ở nhiệt độ  
T = 300K. Cuối cùng, các mô hình được hồi phục trong thời gian t = 10ns tương ứng với 
quá trình ủ nhiệt để khảo sát tính ổn định theo thời gian. Các quá trình trên được tóm tắt 
trong sơ đồ ở Hình 1. 

 
Hình 1. Sơ đồ giải thích phương pháp khảo sát tác động làm lạnh 

 và tính ổn định của mô hình silicene 
 

Hàm thế tương tác Si-Si được sử dụng trong phương pháp MD là thế Stillinger–
Weber (Stillinger, & Weber, 1985) có dạng tương tác cặp và tương tác ba nguyên tử như 
công thức:  

2 3 ij( ) . ( , r , ) ij ij ik k
i j i i j i k j

U U r U r 
  

        (1) 

Chi tiết về thế tương tác Stillinger–Weber (SW) trên đã được trình bày trong các 
nghiên cứu trước đây về silicene (Vo, 2014, 2016; Nguyen et al., 2018). Cần chú ý rằng thế 
SW được dùng phổ biến trong các nghiên cứu mô phỏng MD về sự chuyển pha lỏng – lỏng 
của silicon lỏng làm lạnh nhanh, chuyển pha mật độ của silicon vô định hình cho kết quả 
phù hợp với thực nghiệm quang phổ Raman và mô phỏng Monte Carlo (Mcmillan, Wilson, 
Daisenberger, & Machon, 2005; Vasisht, Saw, & Sastry, 2011). Biên tuần hoàn (PBCs) 
được áp dụng vào hai biên theo hướng trục x và y trong khi theo hướng trục z thì biên cứng 
phản xạ đàn hồi được áp dụng.  

Quá trình mô phỏng MD được tính toán dựa trên việc giải số trong điều kiện NVT. 
Nhiệt độ của hệ được điều chỉnh qua vận tốc của các nguyên tử trong hệ và thuật toán 
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Verlet. Phần mềm mô phỏng là LAMMPS (Plimpton, 1995), phần mềm tính toán là 
ISAACS với điều kiện "đường cực tiểu" được áp dụng cho tính toán số vòng (Le Roux, & 
Petkov, 2010). Bán kính cắt được chọn là rcutoff  = 2.85 Å để áp dụng cho tính toán số phối 
vị, phân bố góc liên kết, khoảng cách nguyên tử. Giá trị trên được xác định bằng vị trí của 
cực tiểu đầu tiên trong hàm phân bố xuyên tâm (RDF) của các mô hình sau khi được nén. 
Cấu hình 2 chiều của các mô hình được biểu diễn bằng phần mềm VMD (Humphrey, 
Dalke, & Schulten, 1996) và các kết quả đều được thực hiện 2 lần độc lập và lấy trung bình 
để tăng độ chính xác. 
3. Kết quả và thảo luận 
3.1. Tính chất nhiệt động học của vật liệu penta-silicene trong quá trình làm lạnh 

 
Hình 2. Sự phụ thuộc của năng lượng và nhiệt dung riêng đẳng tích Cv  

vào nhiệt độ ở hai mô hình áp suất cao và áp suất thấp 
Sự phụ thuộc vào nhiệt độ của năng lượng toàn phần và ước tính giá trị nhiệt dung 

riêng của hệ trong quá trình làm lạnh ở điều kiện áp suất cao được thể hiện ở Hình 2. Đồ 
thị cho thấy sự suy giảm tuyến tính của năng lượng toàn phần theo nhiệt độ một cách bình 
thường. Năng lượng của hệ ở áp suất cao có giá trị cao hơn nhờ vào năng lượng dư thừa 
của enthalpy. Tuy nhiên, trong khi nhiệt dung riêng của mô hình ở áp suất thấp không có 
sự biến động quá bất thường (giảm sau đó dao động nhẹ) thì mô hình nhiệt độ lại có sự 
tăng rõ rệt của nhiệt dung riêng theo nhiệt độ. Sự tăng giá trị này rất đáng chú ý vì thông 
thường nhiệt dung riêng của hệ rắn và lỏng sẽ giảm hoặc giữ không đổi khi nhiệt độ giảm. 
Trên thực tế, tính chất bất thường này được tìm thấy ở các vật liệu không ổn định như chất 
lỏng làm lạnh nhanh và vô định hình (Caupin, 2015; Corsini et al., 2015; Köster A., 
Mausbach, Vrabec, 2017; Morsali, 2014). Ở trạng thái mật độ cao, nước lỏng và vô định 
hình đã thể hiện kết quả tương tự về nhiệt dung riêng (Bolmato, Brazhkin, & Trachenko, 
2013; Cranford, 2016). Điều đó có nghĩa là mặc dù có cấu trúc tinh thể, một số tính chất 
của hệ vô định hình vẫn có liên hệ trực tiếp với vật liệu penta-silicene. Ước tính nhiệt dung 
riêng của penta-silicene là CV = 1284 J/K.kg ở nhiệt độ T = 314K, p = 82GPa và CV = 902 
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J/K.kg ở T = 302K, p = 16 GPa. Giá trị lớn hơn của nhiệt dung riêng liên quan đến điều 
kiện áp suất cao có điểm tương đồng với kết quả của quá trình kéo giãn vật liệu graphene 
(Ma et al., 2012). 

Hình 3 thể hiện mối quan hệ áp suất hệ – nhiệt độ của mô hình silicene và hai thành 
phần áp suất Pxx, Pyy theo nhiệt độ. Đồ thị chỉ ra mối quan hệ không tuyến tính của liên hệ P-T 
tại cả 2 mô hình. Đây là đặc điểm của dạng vật liệu vô định hình. Mô phỏng kết hợp MD và 
tính toán lượng tử ban đầu với vật liệu silicon vô định hình cũng có kết quả mối liên hệ P-T 
tương tự (Shanavas., Pandey, Garg, & Sharma, 2012). Thêm vào đó, giản đồ pha của các 
dạng pha giả-tinh thể (quasi-crystal) của silicene từ dạng lỏng cũng có dạng đồ thị trên 
(Johnston, Phippen, & Molinero, 2011). Do đó, sự bất thường về tính chất nhiệt động lực học 
của nhóm vật liệu hai chiều mật độ cao đòi hỏi sự tìm hiểu sâu hơn về lí thuyết. 

  
Hình 3. Mối liên hệ áp suất hệ và hai thành phần Pxx và Pyy với nhiệt độ 

 trong quá trình làm lạnh ứng với 2 mô hình có áp suất khác nhau 
3.2. Tác động của quá trình làm lạnh lên cấu trúc của penta-silicene 

Bởi vì trạng thái mật độ cao của penta-silicene ở nhiệt độ cao thể hiện cấu trúc đa 
tinh thể với rất nhiều các sai hỏng, chúng tôi dự đoán một cấu trúc ổn định hơn sẽ thu được 
ở nhiệt độ thấp. Kết quả tính toán đã chỉ ra rằng penta-silicene đã thực sự đạt được cấu trúc 
ổn định hơn khi làm lạnh từ 1000K xuống 300K. Phân tích phân bố khoảng cách nguyên tử 
được cho bởi Hình 4a cho thấy có sự khác biệt đáng kể giữa các mô hình. Đầu tiên, phân 
bố đỉnh rộng ở các mô hình nhiệt độ cao do ảnh hưởng của các sai hỏng và cấu trúc vòng 
phức tạp đã được thu hẹp ở các mô hình được làm lạnh. Điều đó chứng tỏ tính đồng nhất 
hơn của penta-silicene khi ở nhiệt độ thấp. Tác động của áp suất lên liên kết nguyên tử Si-
Si có thể được chỉ ra: Khoảng cách rđỉnh của mô hình áp suất thấp là 2.42 Å (1000K), 2.39 
Å (300K) so với mô hình áp suất cao là 2.36 Å (1000K), 2.35 Å (300K). Áp suất đã làm 
suy giảm khoảng cách giữa các nguyên tử. So sánh cho thấy các mô hình áp suất cao có thể 
có liên kết Si-Si cao hơn so với kết quả liên kết Si-Si vào khoảng 2.35-2.37 Å (Zheng  
et al., 2010). 
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Hình 4. Đặc điểm cấu trúc của các mô hình ở điều kiện nhiệt độ và áp suất khác nhau 

(a) Phân bố khoảng cách nguyên tử Si-Si  (b) Phân bố góc liên kết 
(c) Giải thích phân bố góc dựa trên dạng thù hình “Cairo-tiling” 

(d) Phân bố độ nhấp nhô quanh trục z 
Tương tự, Hình 4b cũng cho thấy sự tăng cường độ tinh thể hóa của penta-silicene 

qua sự thay đổi độ cao các đỉnh của góc liên kết. Cần chú ý rằng phân bố góc liên kết của 
penta-silicene không chỉ chứa một đỉnh duy nhất như dạng silicene tổ ong mà có chứa đến 
3 góc khác nhau (xem giải thích ở Hình 4c). Do cấu trúc “Cairo-tiling” đặc trưng, các 
nguyên tử có số phối vị 3 sẽ có góc phân bố là 113.5o và nguyên tử có số phối vị 4 sẽ có 
góc liên kết là 89.5o hoặc 169.5o. Cấu trúc “Cairo-tiling” về các dạng cấu trúc vòng đặc 
trưng này được chứng minh là ổn định bằng phương pháp DFT và AIMD (Ding, & Wang, 
2015; Xu, Zhang, & Li, 2015). Các đỉnh của các mô hình trên đều phù hợp với cấu trúc 
vòng 5 tuy nhiên mô hình ở 82GPa-300K có một đỉnh tương đối khác biệt. Đỉnh liên kết 
này xuất hiện là do sự tồn tại cấu trúc vòng 4 rất nhiều ở áp suất cao làm xuất hiện thêm 
liên kết góc giữa vòng 4 và vòng 5.  
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Độ nhấp nhô là một hiện tượng tự nhiên của vật liệu silicene tổ ong do sự tồn tại cả 
hai dạng lai hóa sp2 và sp3 và được chứng minh là bền với độ nhấp nhô là 0.44 Å 
(Topsakal, Akturk, Sahin, & Ciraci, 2009). Tầm quan trọng của độ nhấp nhô là tác động 
thay đổi độ rộng vùng cấm (Huang, Kang, & Yang, 2013). Chính vì vậy, sự phụ thuộc của 
độ nhấp nhô với áp suất và nhiệt độ trở nên quan trọng khi được sử dụng để tăng cường độ 
rộng vùng cấm, đặc biệt là với vật liệu bán dẫn như Si và Ge (Zhang et al., 2018). Do vậy, 
độ nhấp nhô của 4 mô hình penta-silicne (đường màu liền nét trên Hình 4d) được so sánh 
với mô hình silicene dạng tổ ong và vô định hình (đường gạch gạch và đường chấm chấm). 
Tác động rõ rệt của áp suất và nhiệt độ lên độ nhấp nhô được thể hiện: Giảm nhiệt độ sẽ 
làm tăng dao động nguyên tử quanh trục Oz còn giảm áp suất lại gây ảnh hưởng ngược lại. 
Kết quả này góp phần làm rõ khả năng ứng dụng thực nghiệm về tác động áp suất/nhiệt độ 
để điều khiển độ rộng vùng cấm của vật liệu silicene.  

 
Hình 5. Hàm phân bố xuyên tâm của các mô hình penta-silicene  
(r1 là vị trí đỉnh đầu tiên, r2, r3, r4, r5 là vị trí các đỉnh thứ cấp) 

Một kết quả nữa để khẳng định tác động làm tăng cường cấu trúc tinh thể của quá 
trình làm lạnh được cho bởi Hình 5. Hàm phân bố xuyên tâm của các mô hình silicene thể 
hiện sự thay đổi độ cao các đỉnh đều ứng với cấu trúc vòng 5 (xem Bảng 1 để thấy sự so 
sánh vị trí các đỉnh của cấu trúc vòng 4, 5, 6). Chỉ riêng có đỉnh r4 = 1.81r1 của mô hình ở 
82 GPa và 300K là không phù hợp cấu trúc của vòng 5. Đỉnh này được giải thích là do sự 
tồn tại cấu trúc vòng 3 ở các giao điểm của vòng 4-vòng 5 và cả ở các biên đa tinh thể. 
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Bảng 1. So sánh vị trí các khoảng cách giữa Si-Si của các dạng cấu trúc vòng 

               r Si-Si  

 
Cấu trúc 

Khoảng 
cách thứ 

nhất 

Khoảng 
cách thứ hai 

Khoảng 
cách thứ ba 

Khoảng cách 
thứ tư 

Vòng 6 
(tổ ong) 

 
r = a0

  
r = 1.73 a0

  
r = 2 a0

  
r = 2.62 a0

 

Vòng 5 

r = a0
  

r = 1.42 a0
 

 

r = 1.67 a0
  

r = 2 a0
 

Vòng 4 

r = a0
  

r = 1.41 a0
  

r = 2 a0
  r 

= 2.24 a0
 

 
Bởi vì cấu trúc vòng 5 của silicene đã cho thấy nhiều bằng chứng là sự ổn định dần 

khi được làm lạnh, dữ liệu về phân bố số phối vị và số vòng liên kết ở Bảng 2 cũng khẳng 
định kết quả này (Z =3 and 4 ứng với lai hóa sp2 và sp3, số vòng n = 5). Tuy nhiên, các sai 
hỏng vẫn tồn tại. Trong đó, dạng sai hỏng vòng 6 tỏ ra ổn định ở cấu trúc penta-silicene thu 
được khi nén với áp suất thấp. Dạng sai hỏng này có liên quan đến cấu trúc vòng 6 ban đầu 
khi quá trình chuyển pha chưa hoàn thành. Khi xét mô hình áp suất cao, rõ ràng là các cấu 
trúc vòng 6 bị triệt tiêu hầu hết nhưng sai hỏng vòng 4 lại tăng lên. Dạng cấu trúc vòng 4 đã 
được chứng minh là ưu thế hơn ở áp suất càng cao trong nghiên cứu (Huynh et al., 2019). 

Bảng 2. Phân bố số phối vị và số vòng liên kết của các mô hình 
 ở 1000K và 300K (Z là số phối vị, n là dạng vòng) 

Phân bố số phối vị Phân bố vòng liên kết 

Z 
1000K 
P cao 

1000K 
P thấp 

300K 
P cao 

300K 
P thấp 

n 
1000K 
P cao 

1000K 
P thấp 

300K 
P cao 

300K 
P thấp 

2 0.0006 0.0037 0.0002 0.0005 3 0.03358 0.06391 0.0103 0.0153 

3 0.6256 0.6559 0.6427 0.6592 4 0.14431 0.14657 0.0952 0.0508 

4 0.3722 0.3397 0.3570 0.3401 5 0.9561 0.92161 0.9767 0.9799 

5 0.0016 0.0007 0.0001 0.0002 6 0.00445 0.08241 0.0032 0.0223 

     7 0.00014 0.001 0 0.0004 
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3.3. Sự ổn định nhiệt ở 300K 
Sự ổn định nhiệt của các mô hình penta-silicene trong quá trình hồi phục trong thời 

gian dài ở cùng nhiệt độ 300K được cho bởi đồ thị năng lượng – thời gian ở Hình 5. 

 
Hình 5. Sự phụ thuộc thời gian của năng lượng hệ trong quá trình hồi phục 

Bảng 3. So sánh sự thay đổi của số vòng liên kết khi hồi phục 

Mô hình áp suất cao ở 300K Mô hình áp suất thấp ở 300K 

n Chưa hồi 
phục 

Hồi 
phục 

t = 1ns 

Hồi 
phục 

t = 3ns 

Hồi 
phục 

t = 5ns 
n

Chưa hồi 
phục 

Hồi 
phục 

t = 1ns 

Hồi 
phục 

t = 3ns 

Hồi 
phục 

t = 5ns 

3 0.0083 0.009 0.0092 0.0096 3 0.0188 0.0201 0.02 0.0153 

4 0.0992 0.096 0.0916 0.0961 4 0.0556 0.0515 0.0525 0.0508 

5 0.9759 0.9767 0.9776 0.9755 5 0.9793 0.979 0.9796 0.9799 

6 0.0029 0.0033 0.0045 0.0042 6 0.0217 0.022 0.021 0.0223 
 

Chúng ta dễ dàng nhận ra sự dao động của năng lượng trong quá trình hồi phục, do 
đó hai đường fit tuyến tính được sử dụng để đánh giá xu hướng chung của năng lượng hệ 
theo thời gian. Ở áp suất cao, đường tuyến tính gần như không thay đổi trong suốt thời gian 
hồi phục. Mặt khác, đường tuyến tính lại có xu hướng giảm đi rất chậm ở áp suất thấp. 
Điều đó thể hiện mô hình có độ nén thấp không ổn định so với mô hình nén ở áp suất cao. 
Tuy vậy, sự suy giảm này rất chậm vì thế không có sự thay đổi nào về cấu trúc được tìm ra 
trong quá trình ủ nhiệt này (ngược lại với vật liệu vô định hình ở mật độ thấp sẽ chuyển 
dần về dạng tinh thể). 
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Hình 6. Biểu diễn dạng thù hình 2 chiều của penta-silicene  

và các dạng sai hỏng đặc trưng ở áp suất cao (trên) và áp suất thấp (dưới) 
 

Theo như số liệu phân tích vòng liên kết ở Bảng 3 và quan sát biểu diễn hai chiều ở 
Hình 6, kết luận về tính ổn định của penta-silicene cho thấy rằng mô hình sẽ có dạng đồng 
nhất với điều kiện áp suất tương đối cao (kết quả mô phỏng thấp nhất ở 16GPa). Điều này 
đã chứng thực dạng thù hình mới của pha hai chiều trong nhóm vật liệu Si. Ngoài ra, dạng 
sai hỏng trong penta-silicene có thể được điều khiển qua thay đổi áp suất: (i) Sai hỏng bậc 
6 dạng đơn và dạng cụm có thể thu được ở điều kiện áp suất thấp do quá trình chuyển pha 
vô định hình – penta-silicene chưa hoàn thiện; (ii) Sai hỏng vòng 4 và cả vòng 3 sẽ thu 
được ở áp suất cao do ưu thế của lai hóa sp3 ứng với số phối vị cao ở vùng áp suất/nhiệt độ 
cao. Các nghiên cứu về tác động sai hỏng lên cấu trúc vùng năng lượng của penta-silicene 
còn hạn chế và hầu hết các tính toán DFT đều mới chỉ thực hiện với cấu trúc vòng 5 dạng 
“Cairo-tiling” hoàn hảo (Ding, & Wang, 2015; Sun, Mukherjee, & Singh, 2016; Xu et al., 
2015). Vì thế, các tính toán về sai hỏng của nghiên cứu này có thể được áp dụng và đánh 
giá bởi các nghiên cứu lượng tử trong tương lai.  
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4. Kết luận 
Thông qua việc tính toán bằng phương pháp mô phỏng MD với thế tương tác SW, 

tác động của quá trình làm lạnh và sự ổn định nhiệt của mô hình silicene ở hai cấp độ nén 
khác nhau đã được làm rõ. Các kết quả quan trọng được trình bày như sau: 

 Chúng tôi đã chỉ ra rằng nhiệt dung riêng của mô hình ở áp suất cao thể hiện sự tăng 
bất thường khi làm lạnh tương tự như ở trường hợp của băng đá ở mật độ cao. Mối quan hệ 
không tuyến tính của áp suất và nhiệt độ cũng được phân tích và so sánh với các vật liệu 
khác. 

 Pha tinh thể dạng vòng 5 của penta-silicene sau quá trình làm lạnh và ủ nhiệt đã đạt 
trạng thái trật tự tốt hơn hẳn, khoảng cách liên kết Si-Si và độ nhấp nhô của dạng lưới 
silicene ở trạng thái áp suất cao được xác định. 

 Nhiều kết quả cho thấy tác động nén đã làm giảm khoảng cách liên kết nguyên tử và 
làm tăng cường độ nhấp nhô của mô hình hai chiều quanh trục z. 

 Dạng cấu trúc vòng 5 penta-silicene vẫn còn tồn tại các dạng sai hỏng phụ thuộc 
nhiều vào điều kiện nén: Dạng sai hỏng vòng 6 (dạng đơn hoặc cụm) được tìm thấy nhiều 
ở áp suất nén thấp còn dạng sai hỏng vòng tam giác và vòng vuông được tìm thấy ở cả hai 
điều kiện. 

 Kết quả nghiên cứu cũng đã đề xuất sự ổn định của cấu trúc penta-silicene ở điều 
kiện nhiệt độ thấp. Điều đó có ý nghĩa trong việc chế tạo vật liệu này trong thực tế với điều 
kiện áp suất và nhiệt độ có thể đạt được. Đây là cơ sở để phát triển dạng vật liệu mới này 
trong khoa học và kĩ thuật. 

 
 

 Tuyên bố về quyền lợi: Các tác giả xác nhận hoàn toàn không có xung đột về quyền lợi. 

 Lời cảm ơn: Kết quả nghiên cứu được Quỹ Phát triển Khoa học và Công nghệ Quốc gia 
tài trợ qua đề tài mã số 103.02.2016.88. 
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ABSTRACT 
This paper investigates the cooling effect and thermal stability of novel 2D pentagonal 

symmetry of Si (penta-silicene) via molecular dynamics (MD) simulation method. Penta-silicene 
models are obtained through density-driven transition from amorphous phase. In order to survey 
the cooling effect of penta-silicene, similar cooling processes from 1000K to 300K were applied. 
Evolutions of structural and thermodynamic behaviors are found including total energy, radial 
distribution function (RDF), interatomic distance, and ring and bond-angle distributions. Thermal 
stability of penta-silicene models at 300K was verified by relaxation along with different defects 
depending on the degree of model compression. The result provided new insights into the regime of 
high-density phase in 2D materials. 
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