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Tóm tắt. Trong nghiên cứu này, chúng tôi sử dụng phương pháp động lực học phân tử để khảo sát hiện 

tượng trễ của vật liệu hai chiều penta-graphene dưới tác dụng của biến dạng đơn trục. Kết quả cho thấy 

rằng tấm penta-graphene với 10086 nguyên tử carbon có độ bền cơ học cao, ứng suất đáp ứng biến dạng 

lớn, có thể đạt đến ~170 GPa. Với tốc độ dãn lớn (0,1 Å/ps), trong giới hạn đàn hồi, tấm penta-graphene 

thể hiện quá trình chuyển pha liên tục; các thông số cấu trúc và nhiệt động gần như đồng biến với độ 

biến dạng. Tuy nhiên, ở tốc độ dãn nhỏ nhất (2 × 10–6 Å/ps), chúng tôi quan sát được sự chuyển pha loại 

I trong tấm penta-graphene khi độ biến dạng đạt khoảng 7%. Đồ thị ứng suất và số phối vị theo độ biến 

dạng thể hiện sự gián đoạn đột ngột tại điểm chuyển pha cấu trúc. Đồng thời, khi nén ngược lại tấm 

penta-graphene từ trạng thái dãn trong giới hạn đàn hồi, chu trình trễ của đồ thị ứng suất và số phối vị 

thể hiện rõ nét ở tốc độ biến dạng này. Kết quả nghiên cứu này cho một cách nhìn mới về lý thuyết 

chuyển pha và hiện tượng trễ trong nghiên cứu tính chất đàn hồi của vật liệu hai chiều penta-graphene. 

Từ khoá: biến dạng đơn trục (nén/dãn), động lực học phân tử (MD), penta-graphene, hiện tượng trễ 

trong biến dạng 
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Abstract. We use molecular dynamic simulations to investigate the hysteresis of two-dimensional penta-

graphene under uniaxial deformation. The results show that a penta-graphene thin film with 10086 

carbon atoms can withstand ultra-high strength with a maximum applied stress of ~170 GPa without 

failure. Under a high shear rate (0.1 Å/ps) and in the elastic regime, the penta-graphene thin film exhibits 
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a continuous phase transformation, in which the thermodynamic parameters proportionally change with 

applied strain. However, at the lowest shear rate of 2 × 10–6 Å/ps, a first-order-like phase transition is 

observed at ~7% strain. The mean coordination number versus strain curve exhibits a sharp discontinuity 

of stress. Also, when reversing the shear in the linear elastic regime, the hysteresis effects become 

prominent at this very low strain rate. These results extend our understanding of the first-order-like 

structural-phase transition of two-dimensional penta-graphene thin films.    

Keywords: uniaxial deformation (compression/extension), molecular dynamic simulations, penta-

graphene, hysteresis 

1 Mở đầu 

Hiện tượng trễ trong các linh kiện điện tử bán dẫn 

thường được khảo sát dựa qua các hiệu ứng trường 

(lượng tử) trong các cấu trúc pha tạp AlGaAs/GaAs [1,2] 

hay AlGaN/GaN [3]. Các hiện tượng trễ này thường có 

nguồn gốc từ sự thay đổi trong cấu trúc truyền dẫn điện 

tử khi các hạt mang điện bị giam cầm tại các mặt tiếp 

giáp giữa các môi trường bán dẫn. Chu trình trễ xuất hiện 

khi các điện tử bị giam cầm trong các hố thế của các 

nguyên tử lân cận và thường có định hướng ngược chiều 

kim đồng hồ [2]. Tuy nhiên, với các vật liệu hai chiều có 

độ đàn hồi cao như các hợp kim siêu đàn hồi [4], ceramic 

[5] hoặc các vật liệu vô định hình dạng thuỷ tinh [6–9] 

thì hiện tượng trễ trong cơ học biến dạng vẫn chứa đựng 

nhiều thử thách thú vị thông qua việc khảo sát sự phản 

hồi của vật liệu dưới tác dụng của ngoại lực gây biến 

dạng [10–12]. Điển hình là, bằng cách thay đổi lực liên 

kết yếu (adhesion force) giữa đầu dò và tấm graphene 

đơn lớp, Zhang và cs. đã chỉ ra rằng chu trình trễ dương 

xuất hiện nếu lực ma sát trong lúc ngừng tải (unloading) 

lớn hơn lúc chịu tải (loading); ngược lại, chu trình trễ âm 

xuất hiện khi lực ma sát trong lúc ngừng tải nhỏ hơn lúc 

chịu tải [12]. Gần đây, bằng cách kết hợp giữa thiết bị 

rheometer và phổ tia X năng lượng cao, chúng tôi đã 

quan sát được chu trình trễ của vật liệu vô định hình dạng 

thuỷ tinh dưới tác dụng của biến dạng tuần hoàn 

(oscillatory shear) [7,13].  

Graphene, lần đầu tiên được giới thiệu vào năm 

2004, đã mở ra một hướng nghiên cứu mới cho lĩnh vực 

khoa học vật liệu bán dẫn 2D [14]. Graphene có các đặc 

tính cơ, nhiệt ưu việt, độ bền cơ học vào khoảng 130 

GPa, độ dẫn nhiệt vào khoảng 5300 W/mK (gấp 10 lần 

so với đồng), nồng độ hạt và độ linh động vào khoảng 2 

× 105 cm2/Vs [15,16]. Do đó, graphene có cấu trúc mềm 

dẻo, có thể bẻ cong, gập, thậm chí là cuộn lại. Những 

yếu tố này đã mang lại cho graphene tiềm năng ứng dụng 

trong các loại linh kiện điện tử cần độ dẻo và độ uốn 

cong [17]. Tuy nhiên, do graphene có độ rộng vùng cấm 

bằng không, việc điều khiển sự đóng mở trạng thái điện 

tử gặp không ít khó khăn, dẫn đến các hạn chế trong việc 

chế tạo và ứng dụng loại vật liệu này. Chính vì thế, việc 

nghiên cứu tìm kiếm vật liệu có những đặc tính cơ – 

nhiệt giống graphene nhưng có thể điều khiển được độ 

rộng vùng cấm được đẩy mạnh trong những năm gần 

đây [14,18].   

Những loại vật liệu tựa graphene điển hình đã 

được nghiên cứu rộng rãi hiện nay như vật liệu hai chiều 

đơn nguyên tử silicene [19], phosphorene [20], vật liệu 

hai chiều đa nguyên tử như boron nitride [21] và MoS2 

[22]. Năm 2014, Zhang và cs. đã trích xuất thành công 

carbon – T12 và đề xuất mô hình vật liệu penta-graphene 

[23]. Penta-graphene (PG) có độ rộng vùng cấm gián 

tiếp nội tại vào khoảng 2,2 đến 4,3 eV [23,24], giúp 

đóng/mở trạng thái truyền dẫn trong linh kiện điện tử 

một cách dễ dàng. Penta-graphene có cấu trúc ngũ giác, 

hình thành từ sự kết hợp của trạng thái lai hoá sp2 và sp3 

trong liên kết của các nguyên tử carbon. Cấu trúc nguyên 

tử đặc biệt này đã đem lại cho PG các tính chất cơ học 

và tính ổn định nhiệt vượt trội [25,26]. Penta-graphene 

có tính chất cơ học đặc trưng của graphene, có độ bền 

cơ – nhiệt học lên đến 1000 K; nhiệt độ chuyển pha xấp 

xỉ 1300 K [27], chứng tỏ vật liệu PG phù hợp để ứng 

dụng trong các thiết bị hoạt động ở nhiệt độ cao. Đặc 

biệt, PG có khả năng đáp ứng biến dạng cực kỳ lý tưởng: 

chịu được biến dạng kéo đơn trục lên đến 21%; suất 

Young vào khoảng 264 GPanm và có hệ số poisson âm 

(−0,068); nghĩa là PG có xu hướng mở rộng theo hướng 

vuông góc với hướng biến dạng [23,28]. Rahaman và cs. 

đã chỉ ra rằng PG có thể thực hiện chuyển pha cấu trúc 

từ penta-graphene sang biphenylene dưới tác dụng của 

biến dạng đơn trục dựa trên lý thuyết phiếm hàm mật độ 

theo nguyên lý ban đầu [29]. Tuy nhiên, giới hạn của lý 

thuyết phiếm hàm mật độ là với kích thước mẫu nhỏ, 

quá trình chuyển pha cấu trúc chỉ đạt một độ tin cậy nhất 
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định và ảnh hưởng của tốc độ biến dạng lên sự thay đổi 

cấu trúc của vật liệu khó có thể quan sát được. 

Trong nghiên cứu này, chúng tôi sử dụng phương 

pháp động lực học phân tử (MD) để khảo sát chi tiết hiện 

tượng trễ của vật liệu hai chiều penta-graphene dưới tác 

dụng của biến dạng đơn trục với các tốc độ biến dạng 

khác nhau. Chúng tôi chỉ ra rằng, khi tốc độ biến dạng 

là lớn ( = 0,1 Å/ps), đồ thị ứng suất của tấm PG theo 

độ biến dạng gần như đồng biến với độ biến dạng và chu 

trình trễ không thể hiện rõ nét. Tuy nhiên, khi làm biến 

dạng tấm PG với tốc độ rất nhỏ ( = 2 × 10–6 Å/ps), đồ 

thị ứng suất thể hiện sự gián đoạn loại I tại điểm chuyển 

pha cấu trúc và trong giới hạn đàn hồi, bề rộng của chu 

trình trễ tăng lên đáng kể. Thông qua kết quả phân tích 

số phối vị trung bình và tỉ lệ vòng liên kết, chúng tôi đã 

chỉ rõ ảnh hưởng của tốc độ biến dạng lên việc khảo sát 

hiện tượng trễ trong cơ học vật rắn của vật liệu hai chiều 

penta-graphene dưới tác dụng của ngoại lực. 

2 Mô hình tính toán 

Trong nghiên cứu mô phỏng nhiệt động lực học 

phân tử của vật liệu hai chiều graphene và các vật liệu 

tựa graphene, thế Tersoff được xem là hàm thế chuẩn 

đạt độ tin cậy cao để khảo tính chất nhiệt động của hệ 

vật liệu này. Vì vậy, trong nghiên cứu này, chúng tôi 

cũng xây dựng mô hình mô phỏng tấm penta-graphene 

theo phương pháp động lực học phân tử với thế năng 

tương tác Tersoff [30,31]. Năng lượng liên kết giữa các 

liên kết (atomic bond) i và j được viết dưới dạng 

E = ∑ fC(rij) [VR(rij) −
bij − bji

2
VA(rij)]

i>j

 

trong đó, tương tác hút và đẩy có dạng 

VA(r) =
SD0

S−1
exp [−β√

2

S
(r − r0)] và  

VR(r) =
D0

S−1
exp[−β√2S(r − r0)].  

Giới hạn hiệu dụng fC(rij) của thế Tersoff là 

fC(r)

= {

1                                                           r < R − D   
1

2
−

1

2
sin (
π

2

r − R

D
)                        |R − r| ≤ D

0                                                           R + D < r    

 

  

Trật tự liên kết bij = (1 +χij)
−1 2⁄

  

với χij = ∑ fC(rik)exp[2μ(rij − rik)]k(≠i,j) g(θijk) 

và hàm phân bố góc có dạng 

g(θ) =γ (1 +
c2

d2 −
c2

d2+[h+cosθ]2) . Thông qua cách 

định nghĩa năng lượng liên kết theo hàm thế Tersoff 

cùng với các giá trị tham số nhận được từ (30, 31), chúng 

tôi đã tích hợp thành công hàm thế Tersoff vào chương 

trình mô phỏng của chúng tôi để đảm bảo độ tin cậy cao 

của kết quả nghiên cứu. 

Để đảm bảo độ tin cậy thống kê khi khảo sát tính 

chất nhiệt động lực học của tấm PG trong quá trình biến 

dạng, chúng tôi khảo sát hệ mô phỏng với 10086 nguyên 

tử carbon. Kích thước mẫu Lx × Ly × Lz tương ứng 149,9 

× 150,1 × 1,3 Å3 ở 300 K và được hồi phục sau 105 bước 

MD (bước thời gian trong mô phỏng MD) để mô hình 

đạt trạng thái năng lượng cực tiểu. Mỗi bước chạy MD 

tương ứng với thời gian mô phỏng là 1 fs. Chúng tôi áp 

dụng điều kiện biên tuần hoàn theo trục x, y và phản xạ 

đàn hồi trên trục z (Hình 1) [32]. Cụ thể, trục x và y được 

áp dụng điều kiện biên tuần hoàn trong khi trục z là phản 

xạ đàn hồi. Để thực hiện biến dạng đơn trục, chúng tôi 

nén/giãn trục x sẽ với bốn tốc độ lớn/nhỏ khác nhau, 

trong khi trục y được thay đổi tự do với điều kiện áp suất 

1 atm. Đầu tiên, mô hình được kéo dãn trên trục x từ 

trạng thái không biến dạng đến 20% với bốn tốc độ dãn 

khác nhau là  = 0,1 Å/ps;  = 10–3 Å/ps;  = 10–4 

Å/ps;  = 2×10–6 Å/ps. Để khảo sát hiện tượng trễ, 

chúng tôi lặp lại mô phỏng trên, nhưng tại điểm có độ 

biến dạng dãn 6,6%, tấm PG được nén lại ở cùng tốc độ 

về trạng thái ban đầu (0%). Điểm biến dạng được chọn 

 

Hình 1. Cấu trúc tinh thể của tấm penta-graphene 

thuần ở 300 K 
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là  = 6,6% trước khi nén ngược lại đảm bảo cho tấm PG 

vẫn chưa có sự thay đổi lớn về hình thái học, cũng như 

vẫn còn trong giới hạn đàn hồi của vật liệu. Bước nhảy 

biến dạng nén được chọn tương đồng với bước nhảy của 

biến dạng dãn để đảm bảo ngoại lực tác dụng lên tấm 

PG là tương đồng với quá trình dãn trừ chiều áp biến 

dạng. Độ biến dạng được xác định dựa theo công thức 

𝛾 = |
𝐿𝑎−𝐿𝑥

𝐿𝑥
| × 100% với La là độ dài của tấm PG trên 

trục x. Quá trình dãn tương ứng với La > Lx. Quá trình 

nén được thực hiện từ trạng thái dãn nên chiều dài của 

tấm PG cuối quá trình nén tương ứng với La = Lx. Trong 

mỗi bước mô phỏng, quá trình mô phỏng được thiết lập 

ở chế độ cân bằng đẳng áp đẳng nhiệt (NPT) với phần 

mềm LAMMPS [33]. Quá trình tích phân theo thời gian 

(time integration) các thông số nhiệt động được thực 

hiện theo thuật toán Nose-Hoover. Phần mềm VESTA 

được sử dụng để mô tả trực quan cấu trúc của mô hình 

[34]. Phần mềm I.S.A.A.C.S được sử dụng để tính toán 

phân bố vòng liên kết với tiêu chí vòng Guttman [35,36]. 

3 Kết quả và thảo luận  

Sự phụ thuộc của ứng suất vào độ biến dạng 

Hình 2 cho thấy sự biến đổi của ứng suất theo độ 

dãn của tấm PG ở các tốc độ dãn khác nhau. Ở tốc độ 

dãn lớn nhất  = 0,1 Å/ps, đồ thị ứng suất gần như tăng 

đồng biến đến ~170 GPa, trước khi bắt đầu giảm khi độ 

biến dạng đạt khoảng   15%. Kết quả quan sát này 

tương đồng với đồ thị ứng suất theo độ biến dạng của 

vật liệu Silicon vô định hình dưới tác dụng của biến dạng 

đơn trục [37]. Với tốc độ dãn nhỏ hơn, như tốc độ  

 và  đường cong ứng suất giảm đột ngột tương ứng 

tại  = 9,6%;  = 7,4% và  = 6,6% sau đó xuất hiện 

nhiều điểm gãy khác trong vùng biến dạng đến dưới 

15%. Với các tốc độ biến dạng nhỏ này, trong mỗi bước 

biến dạng, do các phân tử có đủ thời gian dịch chuyển 

trong các vùng lân cận địa phương (local cage 

dynamics), có thể thấy rõ sự chồng chập của đồ thị ứng 

suất theo độ biến dạng (Hình 2b); điều này không được 

quan sát ở tốc độ dãn lớn nhất . Đặc biệt, với tốc độ 

dãn nhỏ nhất ( = 2 × 10–6 Å/ps), đường cong ứng suất 

có sự chuyển pha cấu trúc của tấm PG và có thể chia 

thành các giai đoạn tương ứng như sau: từ trạng thái PG 

thuần ( = 0%) cho đến trước  = 6,6%, đường cong ứng 

suất tăng tuyến tính theo độ dãn. Từ  = 6,6 đến 

 = 6,8%, ứng suất giảm đột ngột từ ~110 GPa đến ~75 

GPa, đánh dấu quá trình chuyển pha loại I. Trong giai 

đoạn tiếp theo, đồ thị ứng suất gần như tăng đồng biến 

đến ~90 GPa, cho thấy hình thái học của mô hình PG 

gần như ổn định. Từ  = 11% đến  = 12%, đồ thị ứng 

suất giảm nhẹ đến gần ~75 GPa và tiếp tục giữ ổn định 

đến cuối quá trình biến dạng.

 
Hình 2. Đồ thị ứng suất theo độ dãn của PG ở các tốc độ biến dạng khác nhau. Hình (b) là hình ảnh phóng to của 

hình (a) đến độ biến dạng  = 6%
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Sự phụ thuộc của ứng suất theo độ dãn cho 

thấy, với tốc độ dãn lớn nhất  và trong giới hạn đàn 

hồi, hình thái học của tấm PG gần như không thay đổi 

(Hình 3). Khi tấm PG chuyển pha từ trạng thái đàn hồi 

sang trạng thái biến dạng dẻo tại   15% (Hình 2), trên 

tấm PG bắt đầu xuất hiện các trạng thái đứt gãy liên kết 

cũng như thiết lập các liên kết mới ở biên (Hình 3). Ở 

tốc độ dãn nhỏ nhất , cấu trúc vật liệu theo độ biến 

dạng bắt đầu thay đổi từ biên tại điểm chuyển pha 

 = 6,6% và phát triển thành hai cấu trúc có hình thái học 

khác nhau với một mặt tiếp giáp gần như thẳng đứng 

(Hình 4).

 

Hình 3. Cấu trúc tấm PG ở điểm biến dạng dãn   15% với tốc độ dãn lớn nhất  

 

 

Hình 4. Cấu trúc tấm PG ở các vị trí dãn đặc biệt với tốc độ dãn nhỏ nhất 
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Sự thay đổi số phối vị trong quá trình dãn  

Để khảo sát sự ảnh hưởng của tốc độ biến dạng 

lên cấu trúc của tấm PG, chúng tôi tiến hành phân tích 

đồ thị số phối vị theo độ biến dạng ở hai tốc độ dãn lớn 

nhất () và nhỏ nhất (). Số phối vị cho biết sự phân 

bố của các nguyên tử xung quanh một nguyên tử được 

chọn làm mốc trong bán kính mặt cầu phối vị thứ nhất. 

Ở Hình 5, số phối vị trung bình của tấm PG thuần 

( = 0%) xấp xỉ ~3,3 tương ứng với carbon lai hoá sp2 và 

sp3 [23,38]. Ở tốc độ dãn lớn nhất, trong giới hạn đàn 

hồi (  15%), số phối vị trung bình của tấm PG hầu như 

không thay đổi theo độ biến dạng. Tuy nhiên, ở tốc độ 

dãn nhỏ nhất, số phối vị trung bình biến thiên phi tuyến 

theo độ biến dạng. Cụ thể, số phối vị trung bình thể hiện 

sự gián đoạn tại điểm chuyển pha loại I ( = 6,6%). Khi 

độ dãn tăng dần thì số phối vị trung bình giảm dần, đạt 

giá trị ~3 ở độ biến dạng  = 20%. Điều này cho thấy tấm 

PG có sự chuyển đổi cấu trúc từ cấu trúc vòng 5 điển 

hình sang các cấu trúc khung rỗng hơn. Hình 4c và 4d 

cho thấy sự tồn tại đồng thời cấu trúc khung rỗng mới 

hình thành và cấu trúc ngũ giác điển hình của tấm PG ở 

độ biến dạng  = 12% và  = 20%. Đồng thời, các hình 

này còn cho thấy mặt tiếp giáp thẳng giữa hai cấu trúc 

mới được hình thành, chứng tỏ độ ổn định của tấm PG 

tại điểm chuyển pha cấu trúc, tương tự như những quan 

sát của chúng tôi trước đây tại mặt phân tách giữa hai 

môi trường rắn – lỏng của vật liệu dạng keo [39].    

 

Hình 5. Đồ thị số phối vị trung bình của PG trong quá 

trình dãn đến  = 20% với tốc độ dãn nhỏ nhất  và tốc 

độ dãn lớn nhất  được sử dụng như dữ liệu tham 

chiếu 

Sự thay đổi vòng liên kết trong quá trình dãn với 

tốc độ dãn nhỏ nhất  

Nếu số phối vị cho biết số liên kết khả dĩ của một 

nguyên tử carbon và các nguyên tử carbon lân cận thì 

thông số vòng liên kết sẽ phác họa rõ nét về hình thái 

học của tấm PG theo độ biến dạng. Giả sử, xét một nút 

mạng cụ thể, để khảo sát nút này có khả năng liên kết 

với các nút xung quanh, theo tiêu chí của Guttman [36], 

một vòng liên kết được định nghĩa là con đường ngắn 

nhất để quay trở lại một nút (hoặc nguyên tử) nhất định 

từ một trong những lân cận gần nhất của nó. 

Hình 6 cho thấy sự thay đổi tỷ lệ vòng liên kết 

trong quá trình dãn. Khi  = 0%, tấm PG có cấu trúc ngũ 

giác (vòng 5) điển hình. Tại điểm chuyển pha 

(  6,8%), bên cạnh cấu trúc vòng 5 hiện hữu, trên tấm 

 
 

Hình 6. Tỷ lệ vòng liên kết (ring 

size) theo các độ dãn với tốc độ dãn 

nhỏ nhất  
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PG bắt đầu có sự xuất hiện cấu trúc vòng 8 và vòng 10. 

Điều này cho thấy quá trình biến dạng làm đứt gãy các 

liên kết hoá trị điển hình để hình thành các cấu trúc kém 

bền vững hơn, tương tự như quan sát của He & Thorpe 

cho vật rắn vô định hình [40]. Tại vị trí biến dạng 

 = 12%, cấu trúc vòng 5 giảm rõ nét và được thay thế 

bằng cấu trúc vòng 8. Điều này tương đồng với ảnh chụp 

cấu hình ở Hình 4c. Ở điểm biến dạng  = 20%, cấu trúc 

của tấm PG đạt trạng thái ổn định với sự tồn tại đồng 

thời của cấu trúc vòng 5 và sự tăng vượt trội của cấu trúc 

vòng 8. 

Hiện tượng trễ trong biến dạng đàn hồi của tấm 

penta-graphene  

Để khảo sát hiện tượng trễ trong biến dạng đàn 

hồi của tấm PG, chúng tôi tiến hành nén ngược tấm PG 

từ độ biến dạng  = 6,6% về 0% với cùng tốc độ với tốc 

độ đã áp biến dạng dãn. Hình 7a cho thấy đồ thị ứng suất 

theo độ biến dạng của cả chu trình dãn và nén. Ở tốc độ 

biến dạng lớn nhất , đồ thị ứng suất theo độ biến dạng 

của cả hai quá trình nén và dãn gần như chồng khớp lên 

nhau chứng tỏ quá trình biến dạng là hoàn toàn thuận 

nghịch. Đồng thời, khi quan sát chi tiết hơn đồ thị ứng 

suất ở tốc độ này từ  = 0% đến 2% (Hình 7a, phóng to), 

có thể dễ dàng nhận thấy cấu trúc răng cưa (saw-tooth) 

điển hình của đồ thị ứng suất theo độ biến dạng của các 

vật liệu có cấu trúc tinh thể [41,42]. Hiệu ứng răng cưa 

này là hệ quả của quá trình lệch mạng tinh thể địa 

phương (dislocation) của các đa tinh thể khi chịu tác 

dụng của ngoại lực biến dạng, thường được mô hình hoá 

qua mô hình “bi-stable element” (BSE) [43]. Điểm thú 

vị là mặc dù tấm PG được cấu tạo hoàn toàn từ carbon, 

hiệu ứng răng cưa xuất hiện cho thấy carbon lai hoá sp2 

và sp3 biến dạng hoàn toàn khác nhau trong tấm PG. 

Theo hiểu biết của chúng tôi, kết quả này chưa được 

quan sát trên tấm PG dưới tác dụng của ngoại lực biến 

dạng. Trong quá trình nén ngược lại, chúng tôi không 

quan sát được hiệu ứng răng cưa của đồ thị ứng suất theo 

biến dạng. Điều này chứng tỏ hiệu ứng lệch mạng tinh 

thể địa phương không phải là cơ chế biến dạng chủ lực 

trong quá trình nén. 

Đối với tốc độ biến dạng nhỏ nhất , hiện tượng 

trễ trong chu trình thuận nghịch thể hiện rõ nét: độ lệch 

của đường cong ứng suất theo độ biến dạng giữa hai quá 

trình nén và dãn lớn hơn rất nhiều so với chu trình tương 

ứng ở tốc độ biến dạng lớn nhất (Hình 7a). Kết quả khảo 

sát này tương đồng với quan sát thực nghiệm của chúng 

tôi cho vật liệu vô định hình dạng thuỷ tinh [13]. Chu 

trình trễ được quan sát rõ nét ở tốc độ biến dạng nhỏ 

nhất, cho thấy khi các nguyên tử carbon có đủ thời gian 

để tìm được trạng thái cân bằng khả dĩ, các trạng thái 

này có cấu trúc năng lượng bền hơn. Điều này thể hiện 

rõ nét thông qua giá trị âm hơn của đồ thị năng lượng 

toàn phần ở tốc độ biến dạng  so với giá trị tương ứng 

ở tốc độ  (Hình 7b). Sự chênh lệch rõ nét của đồ thị 

năng lượng toàn phần theo tốc độ biến dạng và sự xuất 

hiện chu trình trễ ở tốc độ biến dạng nhỏ nhất cho thấy 

vai trò quan trọng của quá trình biến dạng non-affine 

(một hình thức của biến dạng dẻo) [13,37]. Cụ thể, khi 

tấm PG bị nén ngược lại, năng lượng tiêu tán do biến 

dạng non-affine (non-affine dissipation) tăng lên đáng 

kể, dẫn đến sự xuất hiện của những khu vực chuyển pha 

địa phương (local transformation zone) làm tăng mật độ 

vật chất của tấm PG khi trở về trạng thái không biến 

dạng [37]. Nghĩa là, mặc dù chiều dài La của tấm PG trở 

về chiều dài Lx ở trạng thái không biến dạng, kích thước 

của tấm PG trên trục y sẽ co lại, làm tăng mật độ phân 

tử trên tấm PG. Để kiểm chứng kết luận này, chúng tôi 

tiến hành khảo sát sự thay đổi của số phối vị trung bình 

theo độ biến dạng của tấm PG trong quá trình nén/dãn ở 

tốc độ biến dạng lớn nhất và nhỏ nhất (Hình 8). Từ điểm 

xuất phát ban đầu ở 0% biến dạng, số phối vị trung bình 

ở hai tốc độ dãn lớn nhất và nhỏ nhất là như nhau. Khi 

tấm PG bị kéo dãn, số phối vị trung bình tăng nhẹ từ 

trạng thái ban đầu đến độ biến dạng  ~2% trước khi đạt 

trạng thái ổn định khi hệ có độ biến dạng  ~6,6%. Trong 

quá trình nén ngược lại, ở tốc độ nén lớn 1, số phối vị 

giảm nhẹ từ điểm biến dạng  ~6,6% và dần trở về trạng 

thái ban đầu của tấm PG khi chưa chịu tác dụng của biến 

dạng. Điều này cho thấy, với tốc độ biến dạng lớn nhất 

1, quá trình biến dạng là hoàn toàn thuận nghịch và 

trùng khớp với đồ thị ứng suất và năng lượng toàn phần 

theo độ biến dạng ở Hình 7. Tuy nhiên, ở tốc độ biến 

dạng nhỏ nhất 4, khi nén ngược lại, số phối vị trung 

bình giảm nhẹ ở đầu quá trình nén nhưng lại tăng dần 

khi tấm PG trở về trạng thái không biến dạng. Điều này 

cho thấy, ở tốc độ nén nhỏ nhất, quá trình nén đã kích 

thích quá trình chuyển pha địa phương (shear 

transformation) trong tấm PG, làm tăng số phối vị trung 

bình của hệ. Quan sát này tương đồng với quan sát thực 

nghiệm trên vật liệu silicon đơn lớp [37,44,45]. 
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Hình 7. Đồ thị ứng suất (a) và năng lượng toàn phần (b) của tấm PG theo độ biến dạng  

trong quá trình dãn/nén với tốc độ biến dạng lớn nhất  và nhỏ nhất   

 

Hình 8. Đồ thị số phối vị trung bình của PG trong quá trình dãn/nén  

với các tốc độ biến dạng khác nhau

4 Kết luận  

Dưới tác dụng của biến dạng đơn trục, thông qua 

mô phỏng động lực học phân tử, chúng tôi đã khảo sát 

thành công quá trình chuyển pha cấu trúc của tấm penta-

graphene ở nhiều tốc độ biến dạng khác nhau. Khi giảm 

tốc độ biến dạng từ  = 0,1 Å/ps xuống đến  = 2 × 10–

6 Å/ps, tấm penta-graphene thể hiện rõ quá trình chuyển 

pha cấu trúc loại I tại điểm gián đoạn   7% ở tốc độ 

biến dạng nhỏ nhất. Quá trình chuyển pha này tương ứng 

với quá trình chuyển pha từ trạng thái đàn hồi (elastic) 

sang trạng thái biến dạng phi đàn hồi (plastic) với sự sụt 

giảm đột ngột của số phối vị trung bình cũng như ứng 

suất chịu lực của tấm penta-graphene tại điểm chuyển 

pha. Khi đạt trạng thái ổn định, tấm penta-graphene thể 

hiện sự tồn tại đồng thời của cấu trúc vòng 5 điển hình 

của vật liệu penta-graphene và cấu trúc vòng 8 mới hình 

thành. Hai cấu trúc này tồn tại bền vững trong tấm penta-

graphene ở tốc độ biến dạng nhỏ nhất, khi các nguyên tử 

carbon có đủ thời gian để tái cấu trúc liên tục trong quá 

trình biến dạng. Khi tiến hành áp biến dạng thuận nghịch 

lên tấm penta-graphene, ở tốc độ biến dạng lớn nhất, đồ 

thị ứng suất theo độ biến dạng gần như trùng khớp nhau, 

chu trình trễ không hình thành. Tuy nhiên, ở tốc độ biến 

dạng nhỏ nhất, do sự kích thích của quá trình chuyển pha 

địa phương (shear transformation zone), mật độ vật chất 

của tấm PG tăng lên, thể hiện thông qua độ tăng của số 

phối vị trung bình ở cuối quá trình nén ngược lại. Kết 

quả quan sát này có thể dẫn đến sự thay đổi lớn về tính 

chất điện tử và vận chuyển điện tử của tấm PG dưới tác 

dụng của ngoại lực. 
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