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TOM TAT

Nghién ciru dwoc thuc hién trén cac mé hinh 2 chiéu cua vt liéu penta-silicene thu duoc
qua qud trinh nén dwdi dp sudt cao tir trang thdi vé dinh hinh. Phwong phdp mé phong déng luc
hoc phan tir dwroc dp dung cho qua trinh lam lanh tie 1000 K dén 300 K, sau dé dwoc hoi phuc theo
thoi gian (i nhiét). Cau triic va tinh chdt nhiét déng cua cac mo hinh dvwoc phan tich qua ham phan
bo xuyén tam, phdn bo s6 phéi vi, géc lién két, s6 vong lién két, khoang cdch giita cdc nguyén tir,
nang luong va nhiét dung rleng Két qua cho thdy, qud trinh lam lanh chdm da lam tang cuong cdu
triic tinh thé cia vt liéu. Sw 6n dinh nhiét ciia mé hinh ciing dwoc chirng 6, vdt liéu penta-silicene
6 thé dwoc diéu khién bang dp sudt dé c6 dwoe cdu triic theo ¥ mudn. Qua dé, nghién ciru cho thdy
dwgc kha nang ap dung vao thuc 1é cua viéc ché tao vt liéu 2 chiéu nay.

Tir khoa: vat liéu penta-silicene, tac dong cia lam lanh, tinh on dinh nhiét, vat liéu mat do cao.

1.  Phin mé dau

Trong cong ngh¢ vat li€u mdi hi€n nay, cac nhom vat li¢u hai chiéu 1a mot trong
nhitng ddi tugng nghién ctru m&i mé va thu hit sy cha ¥ cta nhidu nha khoa hoc. Véi sy
ché tao thanh cong vat liéu graphene 2 chidu dya trén nhitng tinh toan Ii thuyét, nhiéu dang
vat liéu don 16p nguyén tir va cac hop chat 2 chidu twong ty dd dugc tim ra (Lay, 2015).
Vit liéu silicon 1a dang vat liéu phé bién nhét trong nganh cong nghé ban dan va viéc ché
tao thanh cong dang 2 chiéu cua cac nguyén tir silicon (dugc goi 1a silicene) mang dén
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nhiéu tiém nang 16n trong viéc phat trién thé hé ban din méi (Tao et al., 2015; Vogt el al.,
2012). Silicene c6 dang ludi to ong twong tu nhu graphene, tuy nhién cau trac cia silicene
khong phiang ma c6 do nhap nho (buckling) rat khac biét. Ngoai ra, silicene ciing c6 toan
bd cac wu diém cua vat liéu silicon dang khdi nhu dic tinh vé cu hinh electron, ai luc déng
huéng va co thé dé dang dugc dua vao viéc ché tao trong thuc té do su tuong thich véi
cong nghiép ban dan hién hanh. D6 14 1i do tai sao silicene dang thu hut su nghién ctru clia
thé gi01 va hién chiing ta da tim ra nhiéu dic tinh vu viét trong ung dung vé vat liéu sét t,
ban kim loai, hi¢u ung Hall luong tu, tur tro khéng 15, quang dién tir, dién tr spin va vat
liéu siéu dan (Jose, & Datta, 2011; Liu, Feng, & Yao, 2011; Rachel, & Ezawa, 2014; Zhao,
2016). Vi hi vong 1a vat liéu thay thé silicon dang khdi, silicene s& 1a canh cong dan dén
cac linh kién dién tir & cép dd nano. Tir d0, ciu trac 2 chiéu dang nhép nho cua silicene va
céc cdu hinh dua trén Si nhu SiC, silicene 2 16p, silicene c6 sai hong... dd dwoc tim hiéu
qua cac nghién ctru vat 1i tinh todn va thuc nghiém (Kara et al., 2012; Oughaddou, 2015;
Mas-Ballesté, Gomez-Navarro, Gomez-Herrero, & Zamora, 2011).

Dang cAu trac khong on dinh 2 chiéu cua silicene gén lién vé6i vat liéu vo dinh hinh
va chat long lam lanh nhanh hi¢n da dugc mot sb nghién ctru khéng dinh vé mat i thuyét
va thuc nghiém (Gao, & Zhao, 2012; Vo, & Nguyen, 2016; Liu, Gao, & Zhao, 2014; Xu et
al., 2014). Thong qua md phong MD véi ham thé twong tac Stillinger-Weber (SW), dang
v6 dinh hinh cta silicene dugc tim ra tng véi tdc dd 1am lanh 2x10° K /s trong mot
cong bd cua Vo va Nguyen (2016). Két qua d6 di cho thdy dugc céu tric vo dinh Hinh 2
chiéu ciia silicene rat phuc tap gdm nhiéu dang vong lién két chil yéu tir vong 3 dén vong
6. Ngoai ra, mot nghién ctru cua Deb et al. (2001) di cho thiy su chuyén pha cua silicene
v6 dinh hinh do tac dong cua ap suit giita pha mat do thap va pha mat d6 cao kém theo
chuyén pha 16ng-vé dinh hinh & khoang 900K dén 1300K. Gan day, nghién ciru bing
phuong phap mé phong MD vé qua trinh nén dang nhiét cia cic dang ciu trac khong on
dinh hai chiéu cua Silic d4 cho thay sy xuat hién cua dang silicene chi gdm vong 5 (penta-
silicene) va chi gdm vong 4 (tetra-silicene) (Huynh et al., 2019). Tinh toan nay ciing chi ra
mdi quan hé bat thudng trong gian d6 pha cua vat liéu hai chiéu c6 mat do cao, diéu nay da
dugc dé nghi trong cic nghién ctru vé chuyén pha lam lanh nhanh — rin cia nudc (Gao,
Giovambattista, & Sahin, 2018; Raju, Duin, & Thme, 2018). Dya vao cac két qué dugc noi
dén ¢ trén, muc tiéu ciia cong bd nay 14 1am rd hon vé ciu triic penta-silicene khi dugc lam
lanh dé danh gia vé kha nang 6n dinh cta vat liéu ndy & ving nhiét do thap va theo thoi gian.
Két qua nghién ciru ndy s& gbp phan 1am rd hon vé tac dong ctia qua trinh 1am lanh 1én vat
liéu 2 chiéu va danh gia tinh kha thi cua vat liéu penta-silicene vao tng dung thuc té.

2.  Phwong phap nghién ciru

Dua vao két qua cua nghién ctiru dd cong bd vé& qua trinh chuyén pha duéi tac dong
clia ap suét thu dwoc md hinh penta-silicene (Huynh et al., 2019), hai dang mé hinh penta-
silicene gdbm 10.000 nguyén tir dugc chon & hai cap d6 nén khac nhau: M6 hinh 4p suit
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thdp & p = 57GPa (ap suat chuyén pha tim dugc & cong b trén) va md hinh p suat cao
p = 110GPa. Cac mo hinh déu dugc nén & cung nhiét do T = 1000K. Sau d6, chiing toi ap
dung qua trinh 1am lanh dang tich véi téc d6 cham dé thu dugc cac mo hinh & nhiét do
T = 300K. Cudi cing, cac mod hinh duoc hdi phuc trong thoi gian t = 10ns twong tng voi
qué trinh 0 nhiét dé khao sat tinh 6n dinh theo thoi gian. Cac qua trinh trén dugc tom tit
trong so d6 & Hinh 1.

Mo hinh silicene ¢ Mo hinh,si[icene o
nhiét do cao T = 1000K nhiét do thap T = 300K

Mo hinh vo dinh

hinhsilicene ¢ ‘f_\lén tdip
matdothap P~ 110GPa
T=1000K

Lam lanh &=
= vaunhiét g8

Nén toi
p=57GPa

Hinh 1. So do gidi thich phwong phép khdo sat tac dong lam lanh
va tinh én dinh ciia mé hinh silicene

Ham thé twong tac Si-Si dugc sir dung trong phuong phap MD la thé Stillinger—
Weber (Stillinger, & Weber, 1985) c6 dang tuong tac cdp va tuong tdc ba nguyén tor nhu
cong thuec:

U=Y 3 U,0;)+ A Y SU,(;.5,.6,) "

i j>i i j#ik>j

Chi tiét vé thé twong tac Stillinger—Weber (SW) trén dd duoc trinh bay trong céac
nghién ciru trude day vé silicene (Vo, 2014, 2016; Nguyen et al., 2018). Can chu ¥ rang thé
SW duoc ding phd bién trong cic nghién ciru md phong MD vé sy chuyén pha 16ng — long
cua silicon long lam lanh nhanh, chuyén pha mat do cua silicon v6 dinh hinh cho Kkét qua
phut hop véi thuc nghiém quang phé Raman va mo phong Monte Carlo (Mcmillan, Wilson,
Daisenberger, & Machon, 2005; Vasisht, Saw, & Sastry, 2011). Bién tuan hoan (PBCs)
duoc ap dung vao hai bién theo hudng truc x va y trong khi theo hudng truc z thi bién cung
phan xa dan hdi dugc ap dung.

Qué trinh md phong MD dugc tinh toan dua trén viée giai sb trong didu kién NVT.
Nhiét d6 cia hé dwoc didu chinh qua vén téc clia cic nguyén tir trong hé va thuat toan
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Verlet. Phan mém mé phong 1a LAMMPS (Plimpton, 1995), phin mém tinh toan la
ISAACS véi diéu kién "dudng cyc tiéu" dugc dp dung cho tinh toan sb vong (Le Roux, &
Petkov, 2010). Ban kinh cit dugc chon 12 reuorr = 2.85 A dé ap dung cho tinh toan sb phéi
vi, phan bd goc lién Kkét, khoang cach nguyén tu. Gia tri trén dugc xac dinh bé‘mg vi tri cia
cuc tiéu dau tién trong ham phan bd xuyén tam (RDF) ctia cic mo hinh sau khi dugc nén.
CAu hinh 2 chiéu cua cac mé hinh dugc biéu dién bang phin mém VMD (Humphrey,
Dalke, & Schulten, 1996) va cac két qua déu duogc thyc hién 2 1an doc 1ap va ldy trung binh
dé tang do chinh xAc.

3. Keét qua va thao luin
3.1. Tinh chdt nhiét dong hoc ciia vit li¢u penta-silicene trong qud trinh lam lanh
—
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Hinh 2. Sy phu thuéc cia nang leong va nhiét dung riéng dang tich Cy
vdo nhiét d¢ ¢ hai mé hinh ap sudt cao va ap sudt thap

Su phu thudc vao nhiét @6 cua nang lugng toan ph?m va udc tinh gia tri nhiét dung
riéng cua hé trong qua trinh lam lanh & diéu kién ap suét cao dugc thé hién & Hinh 2. P
thi cho thay sy suy giam tuyén tinh ciia ning luong toan phan theo nhiét d6 mot cach binh
thuong. Ning luong cta hé ¢ 4p suét cao co gia tri cao hon nhd vao ning lugng du thira
ctia enthalpy. Tuy nhién, trong khi nhiét dung riéng ctia mé hinh & ap suat thip khong ¢
su bién dong qua bét thuong (giam sau d6 dao dong nhe) thi moé hinh nhiét do lai co su
tang ro rét ciia nhiét dung riéng theo nhiét do. Su tang gia tri nay rat dang chu y vi thong
thuong nhiét dung riéng cua hé ran va 1ong sé giam hoic gitr khong doi khi nhiét do giam.
Trén thuc té, tinh chit bat thuong nay dugc tim théy O cac vat liéu khong on dinh nhu chat
long lam lanh nhanh va vé dinh hinh (Caupin, 2015; Corsini et al., 2015; Koster A.,
Mausbach, Vrabec, 2017; Morsali, 2014). 6] trang thai mat do cao, nudc long va vo dinh
hinh d3 thé hién két qua twong tu vé nhiét dung riéng (Bolmato, Brazhkin, & Trachenko,
2013; Cranford, 2016). Piéu d6 c6 nghia 1a midc du co ciu trac tinh thé, mot s tinh chét
cua hé vo dinh hinh van c6 lién hé truc tiép vé6i vat liéu penta-silicene. Udc tinh nhiét dung
riéng cua penta-silicene 1a Cv = 1284 J/K.kg ¢ nhiét d6 T = 314K, p = 82GPa va Cv = 902
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J/K kg & T = 302K, p = 16 GPa. Gia tri 16n hon cua nhiét dung riéng lién quan dén diéu
kién ap sudt cao c6 diém tuong dong voi két qua cua qua trinh kéo gidn vat liéu graphene
(Ma et al., 2012).

Hinh 3 thé hién mdi quan hé ap suit hé — nhiét do cia mé hinh silicene va hai thanh
phﬁn ap sudt Pxx, Pyy theo nhiét do. D6 thi chi ra mbi quan hé khong tuyén tinh cua lién hé P-T
tai ca 2 moé hinh. Pay la dac diém cua dang vét li¢u v6 dinh hinh. M6 phéng két hop MD va
tinh toan luong tir ban du véi vat liéu silicon v6 dinh hinh ciing c6 két qua mdi lién hé P-T
trong tu (Shanavas., Pandey, Garg, & Sharma, 2012). Thém vao d6, gian dd pha cia cac
dang pha gia-tinh thé (quasi-crystal) cua silicene tir dang léng ciing c6 dang dd thi trén
(Johnston, Phippen, & Molinero, 2011). Do do, su bét thuong vé tinh chit nhiét dong luc hoc
ciia nhém vat liéu hai chidu mat d6 cao doi hoi su tim hiéu sau hon vé li thuyét.
544

1651 i

484 P

XX

42{ ——P

Ap suit (GPa)

IB'V.('/./. Piém léch duting tuyén tinh tai 550K
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Hinh 3. Moi lién hé dp sudt hé va hai thanh phin Pxx va Py véi nhiét dé
trong qud trinh lam lanh tmg véi 2 mé hinh ¢6 ap sudt khdc nhau

3.2. Tdc dong ciia qud trinh lam lanh lén cdu tric ciia penta-silicene

Béi vi trang thai mét dd cao cua penta-silicene & nhiét do cao thé hién ciu tric da
tinh thé v&i rat nhiéu céc sai hong, chung t61 dy doan mot cAu trac 6n dinh hon sé thu dugc
& nhiét o thap. Két qua tinh toan da chi ra ring penta-silicene da thuc sy dat dugc cau tric
6n dinh hon khi 1am lanh tir 1000K xubng 300K. Phan tich phan bd khoang cach nguyén tir
duogc cho boi Hinh 4a cho thay co sy khac biét dang ké gitra cac mo hinh. Pau tién, phan
bd dinh rong ¢ cac mo hinh nhiét d6 cao do anh hudng cua cac sai hong va cau tric vong
phirc tap da dugc thu hep ¢ ciac moé hinh duge 1am lanh. Piéu dé ching to tinh dong nhat
hon ciia penta-silicene khi & nhiét do thap. Tac dong cia ap suat 1én lién két nguyén tir Si-
Si c¢6 thé dugc chi ra: Khoang cich rainh ctia mo hinh ap suét thap 1a 2.42 A (1000K), 2.39
A (300K) so véi md hinh ap suét cao 1a 2.36 A (1000K), 2.35 A (300K). Ap suét di lam
suy giam khoang cach giita cac nguyén tir. So sanh cho thiy cac mé hinh ap suét cao co thé
¢6 lién két Si-Si cao hon so voi két qua lién két Si-Si vao khoang 2.35-2.37 A (Zheng
etal., 2010).
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Toa dé theo hudng truc z (A)
Hinh 4. Déc diém cdau tric cia cdc mé hinh & diéu kién nhiét & va dp sudt khac nhau
(b) Phén bé goc lién két
(c¢) Gidi thich phdn bé géc dwa trén dang thii hinh “Cairo-tiling”
(d) Phén bé dg nhdp nhé quanh truc z
Tuong ty, Hinh 4b ciing cho thdy su ting cudng do tinh thé hoa cua penta-silicene

(a) Phén bé khodng cach nguyén tir Si-Si

qua sy thay d6i do cao cac dinh ciia goc lién két. Can chil y rang phan b goc lién két cua
penta-silicene khong chi chira mot dinh duy nhéat nhu dang silicene t6 ong ma c6 chira dén
3 goc khac nhau (xem giai thich & Hinh 4c). Do cau trac “Cairo-tiling” dic trung, cac
nguyén tir ¢o sd phdi vi 3 s& c6 goc phan bd 1a 113.5° va nguyén tir c¢o sb phdi vi 4 s& co
goc lién két 1a 89.5° hodc 169.5°. Cau trac “Cairo-tiling” vé cac dang ciu tric vong dic
trung nay dwoc chimg minh 13 6n dinh bang phuwong phap DFT va AIMD (Ding, & Wang,
2015; Xu, Zhang, & Li, 2015). Cac dinh ctia cac mo hinh trén déu phu hop vé6i cau trac
vong 5 tuy nhién mé hinh & 82GPa-300K c6 mét dinh twong déi khac biét. Dinh lién két
nay xuét hién 13 do su ton tai céu truc vong 4 rat nhiéu & ap suit cao lam xuét hién thém
lién két goc giira vong 4 va vong 5.
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bo nhép nho la mét hién tugng tu nhién cia vat ligu silicene to ong do su ton tai ca
hai dang lai hoa sp? va sp> va duoc ching minh 1a bén v&i do nhap nho 1a 0.44 A
(Topsakal, Akturk, Sahin, & Ciraci, 2009). Tam quan trong cua do nhép nho 1a tac dong
thay doi do rong vung cAm (Huang, Kang, & Yang, 2013). Chinh vi vay, su phu thudc cua
d6 nhap nho véi ap suat va nhiét o tré nén quan trong khi dugc st dung dé tang cudng do
rong vung cAm, dic biét 12 vi vat liéu ban dan nhu Si va Ge (Zhang et al., 2018). Do vay,
d6 nhap nhé cua 4 mé hinh penta-silicne (duong mau lién nét trén Hinh 4d) dugc so sanh
v6i mo hinh silicene dang t6 ong va vo dinh hinh (dudng gach gach va duong chdm cham).
Tac dong rd rét cua ap suit va nhiét do 1én do nhép nhé duge thé hién: Giam nhiét do sé
lam tang dao dong nguyén tir quanh truc Oz con giam 4p suat lai gdy anh hudng nguoc lai.
Két qua nay gdp phan lam rd kha nang tmg dung thuc nghiém vé tic dong ap suat/nhiét do
dé diéu khién do rong vung cAm cua vat lidu silicene.

9
8- ——— 57GPa 1000K
] - 16GPa 300K
74 —— 110GPa 1000K
] —— 82GPa 300K
6 r,=143r
5 l r, = 1.64r,
% 4_‘ ¥, =1.81r,
. BT 2.021‘I
S-J
2- I:
14
0 L} L | L | L | L
1 2 3 4 5 6 7

r(A)
Hinh 5. Ham phdn bé xuyén tam ciia cdc mé hinh penta-silicene
(r1 la vi tri dinh dau tién, 72, ¥3, 4, 15 la vi tri cac dinh thir ccfp)

Mot két qua nita dé khang dinh tac dong 1am ting cuong cdu trac tinh thé cua qua
trinh lam lanh duoc cho bai Hinh 5. Ham phan bd xuyén tdm cta cac mé hinh silicene thé
hién sy thay ddi d6 cao cac dinh déu Gmg vdi cdu trac vong 5 (xem Bang 1 dé thdy su so
sanh vi tri cac dinh cua céu trac vong 4, 5, 6). Chi riéng c6 dinh r4 = 1.81r1 cia m6 hinh &
82 GPa va 300K 1a khong phu hop céu trac caa vong 5. Dinh nay duoc giai thich 1a do sy
ton tai cau trac vong 3 & cac giao diém ciia vong 4-vong 5 va ca & cac bién da tinh thé.
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Bdng 1. So sanh vi tri cac khodng céch giira Si-Si cua cac dang cau trac vong

T si-Si Khofmg

i i Khoéng Khoing Khodang cach
cach thw ; L. i , i
L, P cach thir hai  cach thi ba thur tuw
Cau trtic nhat
(t6 ong)
r=ag r=1.73 a r=2ao r=2.62a
r=ap r=1.42ap r=1.67 ap r=2ap
r
r=aop = =
r=1.41ap r=2ap — 224

Boi vi ciu tric vong 5 cua silicene da cho thiy nhiéu bang chimg 14 sy 6n dinh dan
khi dugc 1am lanh, dit liéu vé phan b s6 phdi vi va s6 vong lién két & Bang 2 ciing khang
dinh két qua nay (Z =3 and 4 mg véi lai hoa sp? va sp?, sb vong n = 5). Tuy nhién, cac sai
hong van ton tai. Trong d6, dang sai hong vong 6 t6 ra 6n dinh & cau triic penta-silicene thu
duoc khi nén véi ap sudt thap. Dang sai hong nay co lién quan dén ciu tric vong 6 ban dau
khi qua trinh chuyén pha chua hoan thanh. Khi xét mo hinh 4p sut cao, rd rang 1a cic cdu
trac vong 6 bi triét tiéu hau hét nhung sai hong vong 4 lai ting 1én. Dang cau triic vong 4 da
duogc chimg minh 13 wu thé hon & 4p suat cang cao trong nghién ctru (Huynh et al., 2019).

Bing 2. Phdin bé sé phoi vi va sé vong lién két ciia cdc mé hinh
& 1000K va 300K (Z la sé phéi vi, n la dang vong)

Phén b s6 phoi vi Phén b6 vong lién két

7 1000K IOOQK 300K 3001? a 1000K IOOQK 300K 3OOK
P cao P thap P cao P thap P cao P thap Pcao  Pthap

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 03722 0.3397 03570  0.3401 5 0.9561 092161 09767 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. Swon dinh nhiét 6 300K

Su 6n dinh nhiét ctia cac mo hinh penta-silicene trong qua trinh hoi phuc trong thoi
gian dai ¢ cling nhiét do 300K duoc cho boi do thi nang lugng — thoi gian ¢ Hinh 5.

-2.947754
7="-2.94800 4 4 I "
S -2.9482547\ .

—— Ap sudl cao

+— Puiing fit tuy&n tinh

=°-2.94850
2948754 | ¥ |
-2.94900

-2.9942
-2.99444 »

-2.9946 4

-2.9948 4
-2.9950 1

Niing lugng toan phin (eV/ng

+— Ap suiil thip
—— BPudng fit twyé&n tinh

6

Thdi gian hdi phuc (ns)
Hinh 5. Su phu thuée thoi gian ciia nang heong hé trong qud trinh hoi phuc
Bing 3. So sanh su thay doi ciia s6 vong lién két khi hoi phuc

10

M5 hinh ap suit cao & 300K

M4 hinh ap suét thap ¢ 300K

. Hoi Hoi Hoi . Hbi Hoi Hbi

Chua hdi ol o ol Chua hdi ol o ol

n phuc phuc phuc n phuc phuc phuc

phuc phuc

t=Ins t=3ns t=5ns t=1Ins t=3ns 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 09755 |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

Chung ta d& dang nhan ra sy dao dong cua ning lugng trong qua trinh hdi phuc, do
d6 hai dudng fit tuyén tinh dugc sir dung dé danh gia xu hudng chung cua ning luong hé
theo thoi gian. O 4p suat cao, dudng tuyén tinh gan nhu khong thay doi trong sudt thoi gian
hdi phuc. Mit khac, dudng tuyén tinh lai c6 xu hudng giam di rat chdm & ap suét thip.
Piéu d6 thé hién mo hinh c6 do nén thap khong 6n dinh so véi mo hinh nén & ap suat cao.
Tuy vy, su suy giam nay rat cham vi thé khong cé sy thay ddi nao vé ciu triic duoc tim ra
trong qua trinh 4 nhiét nay (ngugc lai voi vat liéu vé dinh hinh & mat do thép s€ chuyén
dan vé dang tinh thé).

317



Tap chi Khoa hoc Trwuéng DPHSP TPHCM Tap 16, S0 9 (2019): 309-322

7 Cum cau tric
oy i 3
SR e vong 4
it
T et
HyA!
e P A A -
innat Cum cau tric
it vong 3
aephate gt ah 5

Sai hong vong
6 dang cum

Vong 6 dang
don

Vong 3 w‘a~ 4
dang chuoi

Hinh 6. Biéu dién dang thii hinh 2 chiéu ciia penta-silicene
va cdc dang sai hong ddc trung o dp sudt cao (trén) va dp sudt thap (dwci)

Theo nhu s6 liéu phan tich vong lién két & Bang 3 va quan sat biéu dién hai chiéu &
Hinh 6, két luan vé tinh 6n dinh cua penta-silicene cho thdy ring mé hinh sé& co dang ddng
nhit voi diéu kién ap sudt twong ddi cao (két qua md phong thip nhéat & 16GPa). Didu nay
da chtng thyc dang thi hinh méi ctia pha hai chiéu trong nhém vat liéu Si. Ngoai ra, dang
sai hong trong penta-silicene c¢6 thé dugc diéu khién qua thay doi ap suét: (i) Sai hong bac
6 dang don va dang cum c6 thé thu duoc & diéu kién ap suét thép do qua trinh chuyén pha
v6 dinh hinh — penta-silicene chua hoan thién; (ii) Sai hdng vong 4 va ca vong 3 sé thu
duogc & ap suat cao do wu thé cua lai hoa sp® tng v6i s6 phdi vi cao & ving ap suat/nhiét do
cao. Cac nghién ctru vé tac dong sai hong 1én ciu trac vung ning luong cua penta-silicene
con han ché va hau hét cac tinh toan DFT déu moéi chi thuc hién v6i ciu trac vong 5 dang
“Cairo-tiling” hoan hao (Ding, & Wang, 2015; Sun, Mukherjee, & Singh, 2016; Xu et al.,
2015). Vi thé, cac tinh toan vé sai hong ciia nghién ctru nay c6 thé duoc ap dung va danh
gia boi cac nghién ciru lugng tur trong tuong lai.
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4. Kétluan

Thong qua viée tinh toan bang phuong phdp mé phong MD véi thé tuong tac SW,
tac dong cua qua trinh lam lanh va su on dinh nhiét cia md hinh silicene & hai cép do nén
khac nhau da dugc lam rd. Céc két qua quan trong dugc trinh bay nhu sau:

e Chiing toi da chi ra rang nhiét dung riéng ciia mé hinh & ap sut cao thé hién sy ting
bat thuong khi 1am lanh twong tu nhu ¢ trudng hop cia bang da & mat do cao. Mdi quan hé
khong tuyén tinh ciia 4p suat va nhiét do ciing dugc phén tich va so sanh véi cac vt liéu
khac.

e Pha tinh thé dang vong 5 ciia penta-silicene sau qué trinh 1am lanh va G nhiét da dat
trang thai trat tu tdt hon han, khoang cach lién két Si-Si va do nhép nhé cua dang ludi
silicene & trang thai ap suat cao duoc xéac dinh.

e Nhiéu két qua cho thay tac dong nén di lam giam khoang cach lién két nguyén tir va
lam ting cudng d6 nhap nhd ciia mo hinh hai chiéu quanh truc z.

e Dang cAu tric vong 5 penta-silicene van con tdn tai cc dang sai hong phu thudc
nhiéu vao diéu kién nén: Dang sai héng vong 6 (dang don hodc cum) dugc tim théy nhiéu
& ap sudt nén thap con dang sai hong vong tam giac va vong vudng dugc tim thiy & ca hai
diéu kién.

e Két qua nghién ctru ciing da dé xudt sy On dinh cua cdu trac penta-silicene & diéu
kién nhiét do thép. Diéu d6 ¢ y nghia trong viéc ché tao vat lidu nay trong thuc té v&i diéu
kién ap suét va nhiét do co thé dat dugc. bay la co so dé phat trién dang vat liéu moi nay
trong khoa hoc va ki thuét.

% Tuyén bé vé quyén lgi: Céc téc gid xéc nhan hoan toan khéng cé xung dét vé quyén loi.
% Loi cam on: Két qud nghién ctru duoc Quy Phat trién Khoa hoc va Céng nghé Quéc gia
tai tro qua dé tai ma sé 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.

Keywords: penta-silicene, cooling effect, thermal stability, high density phase.
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