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Tém tat. Trong nghién ctru nay, ching t6i stt dung phuong phap dong luc hoc phan tir d€ khao sat hién
twong tré cuia vat liéu hai chiéu penta-graphene dudi tac dung ctia bién dang don truc. K&t qua cho thay
rang tdm penta-graphene véi 10086 nguyén tir carbon c6 dd bén co hoc cao, ing suat dap ting bién dang
16n, ¢6 thé dat dén ~170 GPa. Véi tdc dd dan 16n (0,1 A/ps), trong gidi han dan hdi, tim penta-graphene
th€ hién qud trinh chuyén pha lién tuc; cac théng s6 cdu tric va nhiét dong gan nhu dong bién véi do
bién dang. Tuy nhién, & t5c d6 dan nho nhat (2 x 106 A/ps), chting tdi quan sat duoc sw chuyén pha loai
I trong tdm penta-graphene khi d6 bién dang dat khoang 7%. D6 thi tng suat va s6 phéi vi theo d bién
dang thé hién su gian doan d6t ngdt tai di€ém chuyén pha cau truc. Dong thoi, khi nén nguoc lai tdm
penta-graphene tir trang théi dan trong giéi han dan hoi, chu trinh tré cta d6 thi Gng suat va s6 phoi vi
thé€ hién 16 nét ¢ tdc dd bién dang nay. Két qua nghién ctru nay cho mét cach nhin méi vé ly thuyét
chuyén pha va hién tuong tré trong nghién ctru tinh chat dan hoi cta vat liéu hai chiéu penta-graphene.

Tt khoa: bién dang don truc (nén/dan), dong lwc hoc phéan tir (MD), penta-graphene, hién tuong tré
trong bién dang
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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 A/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 x 106 A/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 Mo dau

Hién tugng tré trong cac linh kién dién tir ban din
thuong dugc khdo sat dua qua céc hi¢u Ung truong
(luong tir) trong céc ciu triic pha tap AlGaAs/GaAs [1,2]
hay AlGaN/GaN [3]. C4c hién tuong tré niy thudng co
ngudn gde tir sy thay ddi trong cdu trac truyén dan dién
tor khi cac hat mang dién bi giam cAm tai cac mat tiép
giap gitta cac mdi trudng ban dan. Chu trinh tré xuat hién
khi cac dién tir bi giam cam trong cac hd thé cua cac
nguyén tir 1an can va thuong c6 dinh huéng nguoc chiéu
kim dong ho [2]. Tuy nhién, véi cac vat liéu hai chiéu c6
o dan hdi cao nhu cdc hop kim siéu dan hoi [4], ceramic
[5] hodc cac vat liu vo dinh hinh dang thuy tinh [6-9]
thi hién tuong tré trong co hoc bién dang van chira dung
nhiéu thir thach thi vi thong qua viéc khao sat sy phan
hdi cia vat lidu dudi tac dung cua ngoai luc giy bién
dang [10-12]. Dién hinh 14, bang cach thay doi luc lién
két yéu (adhesion force) giita dau do va tim graphene
don 16p, Zhang va cs. da chi ra rang chu trinh tr& dwong
xuét hién néu lyc ma sat trong luc ngimg tai (unloading)
16n hon Iic chiu tai (loading); nguoc lai, chu trinh tré 4m
xudt hién khi lyc ma sat trong lac ngirng tai nhé hon luc
chiu tai [12]. Gan day, bang cach két hop giita thiét bi
rheometer va pho tia X ning lugng cao, ching toi da
quan sat duoc chu trinh tré ctia vat liéu vo dinh hinh dang
thuy tinh dudi tic dung cua bién dang tudn hoan
(oscillatory shear) [7,13].

Graphene, lan dau tién dugc gidi thi€u vao nam
2004, da md ra mot hudng nghién ctru mai cho linh vuc
khoa hoc vat liéu ban dan 2D [14]. Graphene c6 céac dic
tinh co, nhiét wu viét, do bén co hoc vao khoang 130
GPa, d6 dan nhiét vao khoang 5300 W/mK (gap 10 lan
so v6i dong), ndng do hat va d6 linh dong vao khoang 2
x 10° cm?/Vs [15,16]. Do d6, graphene c6 ciu trac mém
déo, c6 thé bé cong, gap, tham chi 13 cudn lai. Nhiing
yéu t6 ndy dd mang lai cho graphene tiém ning g dung
trong céac loai linh kién dién tir can d6 déo va do udn
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cong [17]. Tuy nhién, do graphene c6 d6 rong ving cim
bang khong, viéc didu khién sy dong mé trang thai dién
tir gap khong it khé khan, dan dén cac han ché trong viéc
ché tao va ung dung loai vat li€u nay. Chinh vi thé, viéc
nghién clru tim kiém vat liéu ¢o nhitng ddc tinh co —
nhiét gidng graphene nhung c6 thé diéu khién duoc do
rong ving cidm dugc ddy manh trong nhitng nim gan
day [14,18].

Nhitng loai vat lidu tya graphene dién hinh da
duogc nghién ctru rong rai hién nay nhu vat liéu hai chiéu
don nguyén tr silicene [19], phosphorene [20], vat liéu
hai chiéu da nguyén tir nhu boron nitride [21] va MoS;
[22]. Nam 2014, Zhang va cs. da trich xudt thanh cong
carbon — T12 va dé xuat mé hinh vat liéu penta-graphene
[23]. Penta-graphene (PG) c6 d rong ving cdm gian
tiép noi tai vao khoang 2,2 dén 4,3 eV [23,24], gilp
dong/mo trang thai truyén dan trong linh kién dién tu
mdt cach dé dang. Penta-graphene c6 cdu truc ngii giac,
hinh thanh tir sy két hop ctia trang thai lai hoa sp? va sp?
trong lién két cia cac nguyén tir carbon. CAu tric nguyén
tor dac biét nay da dem lai cho PG cac tinh chét co hoc
va tinh on dinh nhiét vuot troi [25,26]. Penta-graphene
c6 tinh chat co hoc dic trung cuia graphene, c6 do bén
co — nhiét hoc 1én dén 1000 K; nhiét d6 chuyén pha xap
xi 1300 K [27], chimg t6 vat liéu PG phu hop dé tng
dung trong cac thiét bi hoat dong ¢ nhiét d6 cao. Pac
biét, PG c6 kha nang déap tmg bién dang cuc ky 1y tuong:
chiu duogc bién dang kéo don tryc 1én dén 21%; suét
Young vao khoang 264 GPa-nm va c6 hé sé poisson 4m
(—0,068); nghia 1a PG c6 xu hudéng mo rong theo hudng
vudng goc véi hudng bién dang [23,28]. Rahaman va cs.
da chi ra ring PG c6 thé thyc hién chuyén pha céu trac
tor penta-graphene sang biphenylene dudi tac dung cia
bién dang don tryc dua trén 1y thuyét phiém ham mat do
theo nguyén Iy ban dau [29]. Tuy nhién, gii han cta ly
thuyét phiém ham mat do 13 véi kich thuéec miu nhé,
qué trinh chuyén pha céu tric chi dat mot do tin ciy nhat
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dinh va anh huong cia tbc do bién dang 1én sy thay doi
cAu triic cla vat liéu kho co thé quan sat dugc.

Trong nghién ctru ndy, chiing t6i str dung phuong
phap dong Iuc hoc phan tir (MD) dé khao sat chi tiét hién
tuong tré cuia vat liéu hai chiéu penta-graphene dudi tac
dung cua bién dang don truc véi cac tbc do bién dang
khéc nhau. Ching t6i chi ra rang, khi tbc do bién dang
1a 16n (A= 0,1 A/ps), d6 thi tng suat cia tam PG theo
d6 bién dang gan nhu ddng bién véi do bién dang va chu
trinh tr& khong thé hién rd nét. Tuy nhién, khi 1am bién
dang tdm PG vdi tdc d6 rat nho (A4 =2 x 105 A/ps), dd
thi ing suét thé hién su gian doan loai I tai diém chuyén
pha cAu triic va trong giéi han dan hoi, bé rong ciia chu
trinh tré ting 1én dang ké. Thong qua két qua phén tich
s6 phéi vi trung binh va ti 1& vong lién két, chung t6i da
chi rd anh hudng cua tdc do bién dang 1én viéc khao sat
hién tuong tré trong co hoc vat rén cua vat lidu hai chiéu
penta-graphene dudi tac dung cua ngoai luc.

2 M6 hinh tinh toan

Trong nghién ctru mo6 phong nhiét dong luc hoc
phan tir cua vat liéu hai chiéu graphene va cac vat lidu
tua graphene, thé Tersoff dugc xem 13 ham thé chuin
dat do tin cay cao dé khao tinh chat nhiét dong cua h¢
vat liéu nay. Vi vay, trong nghién ciru nay, ching to6i
cling xay dung moé hinh mo phong tim penta-graphene
theo phuong phap dong luc hoc phan tir véi thé nang
tuong tac Tersoff [30,31]. Nang lugng lién két gitra cac
lién két (atomic bond) i va j dugc viét dudi dang

E= z fe(ry) [VR(rii) - ; = VA(FU)]
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trong d6, trong tac hut va day co dang
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Trat tu lien két by = (1 + x;) "
VoI g = Dkeig) fe(riexp[2 (5 — ry0)] g6 ijic)
va ham phan bé goc c6 dang

_ c? c? N .
g(0) =y (1 +;—m). Théng qua cach
dinh nghia nang lugng lién két theo ham thé Tersoff
cling véi cac gié tri tham sé nhan duoc tir (30, 31), ching
t6i da tich hop thanh cong ham thé Tersoff vao chuong
trinh md phong cuia chung toi dé dam bao d6 tin cay cao
cua két qua nghién cau.

Dé dam bao d6 tin cay thong ké khi khao sat tinh
chat nhiét dong luc hoc cua tim PG trong qué trinh bién
dang, chdng t6i khao sat hé md phong vai 10086 nguyén
tir carbon. Kich thuéc mau Ly x Ly x L, twong tng 149,9
x 150,1 x 1,3 A3 ¢ 300 K va duoc hdi phuc sau 10° budc
MD (buéc thoi gian trong mé phong MD) d&& mo hinh
dat trang thai nang luong cuc tiéu. Mdi buéc chay MD
tuong ung vaéi thoi gian moé phong 1a 1 fs. Ching toi ap
dung diéu kién bién tuan hoan theo truc x, y va phan xa
dan hdi trén truc z (Hinh 1) [32]. Cu thé, truc x va y dugc
&p dung diéu kién bién tuan hoan trong khi truc z 1a phan
xa dan hoi. Bé thuc hién bién dang don tryc, ching toi
nén/gian truc x s& véi bon tée do 16n/nho khac nhau,
trong khi truc y dugc thay doi tu do véi diéu kién ap suat
1 atm. Pau tién, mé hinh dugc kéo dan trén truc x tir
trang thai khong bién dang dén 20% véi bén téc do dan
khéac nhau 1a A1=0,1 A/ps; A.=103 Alps; A3=10"*
Alps; ha=2x10° A/ps. Dé khao séat hién tuong tré,
chang t6i 1ap lai mé phong trén, nhung tai diém co do
bién dang dan 6,6%, tam PG duoc nén lai ¢ clng toc do
vé trang thai ban dau (0%). Diém bién dang dwoc chon

Hinh 1. C4u tric tinh th€ ctia tdim penta-graphene
thuan 6 300 K
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lay = 6,6% trudce khi nén nguoc lai ¢am bao cho tam PG
van chua c6 su thay doi 16n vé hinh thai hoc, ciing nhu
van con trong gisi han dan hoi cua vat liéu. Bugc nhay
bién dang nén dugc chon twong ddng véi budc nhay cua
bién dang dan dé dam bao ngoai luc tac dung Ién tam
PG la tuong ddng vai qua trinh dan trir chiéu &p bién
dang. Do bién dang dugc xac dinh dya theo cong thirc
La~lxl % 100% v6i La la do dai cua tim PG trén

truc X. Qua trinh dan twong tng vGi La > Ly. Qud trinh
nén duoc thuc hién tir trang thai dan nén chiéu dai cua
tam PG cubi qua trinh nén tuong ng véi L = Lx. Trong
m&i budc md phong, qua trinh md phong dugc thiét lap
& ché d6 can bang dang ap dang nhiét (NPT) véi phan
mém LAMMPS [33]. Qué trinh tich phan theo thoi gian
(time integration) céc thdng s6 nhiét dong duoc thuc
hién theo thuat todn Nose-Hoover. Phan mém VESTA
duoc str dung dé mo ta tryc quan cau tric cia md hinh
[34]. Phan mém 1.S.A.A.C.S duoc sir dung dé tinh toan
phén bd vong lién két véi tiéu chi vong Guttman [35,36].

3 K&t qua va thao luin

Sy phu thudc cta &ng suat vao d6 bién dang

Hinh 2 cho thay su bién déi cua ng suat theo d6
dan cua tim PG & cac tdc do dan khac nhau. O téc do
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Hinh 2. D6 thi ting suat theo d6 dan ctia PG 6 céc tdc d6 bién dang khac nhau. Hinh (b) 1a hinh anh phéng to ctia
hinh (a) dén d¢ bién dang y = 6%
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dan 16n nhat A1 = 0,1 A/ps, d6 thi ang suat gan nhu ting
dong bién dén ~170 GPa, trude khi bat dau giam khi do
bién dang dat khoang y ~ 15%. Két qua quan sat nay
tuong dong véi do thi g suat theo do bién dang cua
vat liéu Silicon vo dinh hinh duéi tac dung cua bién dang
don tryc [37]. Véi toc dd dan nhé hon, nhu téc do Ao,
A3 Va A4, dudng cong tng suat giam dot ngot twong tng
tai v=9,6%; y=7,4% va y= 6,6% sau d6 xuat hién
nhiéu diém gy khéc trong vang bién dang dén dudi
15%. V6i cac tée d6 bién dang nho nay, trong mdi budc
bién dang, do cac phan tir co du thoi gian dich chuyén
trong cac vung lan cédn dia phuong (local cage
dynamics), c6 thé thay rd sy chdng chap cua do thi tng
Suit theo do bién dang (Hinh 2b); diéu nay khong dugc
quan sat & toc d6 dan 16n nhat A1, Dac biét, véi tée do
d&n nho nhat (A4 = 2 x 10°% A/ps), duong cong tng suat
c6 sy chuyén pha ciu trdc caa tim PG va cé thé chia
thanh cac giai doan twong trng nhu sau: tir trang thai PG
thuan (y = 0%) cho dén trudc y = 6,6%, dudng cong tng
Suit ting tuyén tinh theo d6 din. Tu y=6,6 dén
y = 6,8%, (tng suat giam dot ngot tir ~110 GPa dén ~75
GPa, danh dau qua trinh chuyén pha loai I. Trong giai
doan tiép theo, do thi (ng suat gan nhu ting dong bién
dén ~90 GPa, cho thiy hinh thai hoc cua mé hinh PG
gan nhu 6n dinh. Tiry = 11% dén y = 12%, 46 thi ung
suit giam nhe dén gan ~75 GPa va tiép tuc giit 6n dinh
dén cudi qua trinh bién dang.

(b) [
C1o) S,
— ——0,
o —_,
O 60f
(2]
wv
L
S a3}
wv
0 1 1
0 2 4 6

strain, y (%)
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Sy phu thudc cia wng suat theo do dan cho
thdy, vai téc do dan 16n nhat A1 va trong gidi han dan
hdi, hinh thai hoc cua tim PG gan nhu khong thay ddi
(Hinh 3). Khi tim PG chuyén pha tir trang thai dan hoi
sang trang thai bién dang déo tai y = 15% (Hinh 2), trén
tam PG bét dau xuét hién cac trang thai dut gay lién két

PR

ciing nhu thiét lap cac lién két méi ¢ bién (Hinh 3). O
tbc d6 dan nho nhét A4, cau tric vat lidu theo do bién
dang bit dau thay dbi tir bién tai diém chuyén pha
v = 6,6% va phét trién thanh hai cau tric c6 hinh thai hoc
khac nhau véi mot mit tiép gidp gan nhu thing dung
(Hinh 4),

Hinh 3. C4u trtc tim PG ¢ diém bién dang dan y ~ 15% vdi téc dd dan 16n nhat A

(2)7=66%

(c)y=12% \1/>
1939395 . i

S RS j7§

‘8989895 s (% }
)889899" Son {{
9@8EProns oses _ A7
9894933535353 X

\f\l’\] X 7’,‘]“ Y' >
Rante XY
SRR ; : >(1

Hinh 4. C4u triic tAm PG 6 cac vi tri dan dac biét vdi toc dd dan nhé nhat A4
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Su thay déi s6 phoi vi trong qua trinh dan

Dé khao sat sy anh hudng cua toc do bién dang
Ién cau tric ctia tim PG, chung t6i tién hanh phan tich
db thi s6 phéi vi theo do bién dang ¢ hai téc d6 dan 16n
nhét (A1) va nho nhat (A4). S6 phdi vi cho biét sy phan
bd cua cic nguyén tir xung quanh mot nguyén tir dugc
chon 1am méc trong ban kinh mat ciu phéi vi thir nhat.
O Hinh 5, $6 phéi vi trung binh cua tdm PG thudn
(y = 0%) x4p xi ~3,3 twong (g véi carbon lai hod sp? va
sp® [23,38]. O téc d6 dan 16n nhat, trong gi6i han dan
héi (y < 15%), s6 phdi vi trung binh ctia tim PG hau nhu
khong thay ddi theo do bién dang. Tuy nhién, & tdc do
dan nho nhat, s6 phdi vi trung binh bién thién phi tuyén
theo d6 bién dang. Cu thé, sb phéi vi trung binh thé hién
su gian doan tai diém chuyén pha loai I (y = 6,6%). Khi
d6 dan tang dan thi s6 phdi vi trung binh giam dan, dat
gid tri ~3 & d6 bién dang y = 20%. Diéu nay cho thdy tim
PG c6 su chuyén ddi cdu truc tir cau triic vong 5 dién
hinh sang cic cdu trac khung réng hon. Hinh 4c va 4d
cho thdy sy ton tai dong thoi cau trac khung rdng méi
hinh thanh va céu triic ngii giac dién hinh cua tim PG &
d6 bién dang y = 12% va y = 20%. Dong thoi, cac hinh
nay con cho thiy mit tiép giap thing giita hai cdu trac
méi duge hinh thanh, chimg t6 d 6n dinh cia tim PG
tai diém chuyén pha cau trac, trong tu nhu nhitng quan
sat cia chung toi trudc day tai mat phan tach gitia hai
mdi trudng rén — 16ng cua vit liéu dang keo [39].

g e z WW\V\_
E 3251 - ~.
3 -
= \
c —u—}‘
S 320} \
=] ——
e
g 315} \.\
8 \
S 310t
£ \
3.05 L L L
5 10 15 20
strain, v (%)

Hinh 5. D6 thi s6 phoi vi trung binh ctia PG trong qua
trinh dan dén y = 20% véi tdc d6 dan nho nhat A4 va toc
d6 dan 16n nhét A1 duoc st dung nhw dit liéu tham

chiéu

Su thay d6i vong lién két trong qua trinh dan véi
toc d0 din nho nhat

Néu sb phdi vi cho biét s lién két kha di caa mot
nguyén tir carbon va cac nguyén tir carbon lan can thi
thong sé vong lién két s& phac hoa rd nét vé hinh thai
hoc cua tim PG theo do bién dang. Gia sir, xét mot nat
mang cu thé, dé khao sat nit ndy ¢ kha nang lién két
vai céc nit xung quanh, theo tiéu chi cia Guttman [36],
mot vong lién két dugc dinh nghia 1a con duong ngan
nhat dé quay tro lai mot nat (hoic nguyén tir) nhat dinh
tir mot trong nhiing 1an can gan nhit cua né.

Hinh 6 cho thdy su thay déi ty I¢ vong lién két
trong qué trinh dan. Khi y = 0%, tim PG ¢ céu triic ngii
giac (vong 5) dién hinh. Tai diém chuyén pha
(y ~ 6,8%), bén canh ciu trdc vong 5 hién hiu, trén tam
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PG bit dau c6 su xuit hién cau tric vong 8 va vong 10.
Diéu nay cho thay qua trinh bién dang lam dut gay cac
lien két hod tri dién hinh dé hinh thanh céac cau tric kém
bén viing hon, trong ty nhu quan sat cua He & Thorpe
cho vat rin vo6 dinh hinh [40]. Tai vi tri bién dang
y =12%, cau tric vong 5 giam rd nét va duoc thay thé
bang cau tric vong 8. Diéu nay twong dong vai anh chup
cau hinh ¢ Hinh 4c. O diém bién dang y = 20%, c4u tric
cua tim PG dat trang thai 6n dinh voi su ton tai dong
thoi caa cdu trdc vong 5 va sy tang vuot troi cua cau tric
vong 8.

Hién twgng tré trong bién dang dan hdi caa tim
penta-graphene

Dé khao sat hién tuong tré trong bién dang dan
hdi ciia tim PG, chiing t6i tién hanh nén ngugc tim PG
tir 46 bién dang vy = 6,6% vé 0% véi cung toc do véi tde
d6 da 4p bién dang dan. Hinh 7a cho thiy d6 thi ung suét
theo do bién dang cua ca chu trinh dan va nén. O téc do
bién dang 16n nhit A1, dd thi tng suat theo do bién dang
ctia ca hai qua trinh nén va dan gan nhu chong khép 1én
nhau chiing t6 qua trinh bién dang 1a hoan toan thuan
nghich. Pdng thai, khi quan sét chi tiét hon d thi ang
Suit ¢ téc do nay tir y = 0% dén 2% (Hinh 7a, phdng to),
c6 thé dé dang nhan thay ciu trac rang cua (saw-tooth)
dién hinh cua d6 thi tng suit theo do bién dang cua cac
vt liéu c6 cau trdc tinh thé [41,42]. Hiéu tng ring cua
nay la hé qua cua qua trinh léch mang tinh thé dia
phuong (dislocation) ctia cac da tinh thé khi chiju tac
dung cuia ngoai lyc bién dang, thuong dugc md hinh hoa
qua md hinh “bi-stable element” (BSE) [43]. Biém th(
vi la mic du tim PG duoc ciu tao hoan toan tir carbon,
hiéu tng rang cwa xuat hién cho thay carbon lai ho sp?
va sp® bién dang hoan toan khac nhau trong tam PG.
Theo hiéu biét cua ching t6i, két qua nay chua duoc
quan sat trén tim PG dudi tac dung cua ngoai luc bién
dang. Trong qua trinh nén ngugc lai, ching tdi khéng
quan sat duoc hiéu tmg ring cua ctia d6 thi tng suét theo
bién dang. Biéu nay ching té hiéu ¢ng léch mang tinh
thé dia phuong khong phai 1a co ché bién dang chu luc
trong qua trinh nén.

Déi véi toe d6 bién dang nho nhét A4, hién twong
tr& trong chu trinh thuan nghich thé hién rd nét: do léch
ctia dudng cong ng sut theo do bién dang gitra hai qua
trinh nén va dan 1on hon rat nhiéu so véi chu trinh twong
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@ng 6 téc d6 bién dang 16n nhat (Hinh 7a). Két qua khao
sat nay tuong dong vai quan sat thuc nghiém cua ching
toi cho vat liéu vo dinh hinh dang thuy tinh [13]. Chu
trinh tré dwoc quan sat rd nét ¢ toc do bién dang nho
nhét, cho thay khi cac nguy@n tir carbon c6 du thoi gian
dé tim duoc trang thai can bang kha di, cac trang théi
nay c6 ciu triic ning lugng bén hon. Didu nay thé hién
rd nét théng qua gia tri 4&m hon cua do thi nang luong
toan phan ¢ tc do bién dang A4 so Vai gid tri twong ing
& téc d6 A1 (Hinh 7b). Sy chénh lch rd nét cua do thi
ning luong toan phan theo toc d6 bién dang va sy xuat
hién chu trinh tr& & téc do bién dang nho nhét cho théy
vai trd quan trong ciia qua trinh bién dang non-affine
(mdt hinh thirc cua bién dang déo) [13,37]. Cu thé, khi
tdm PG bi nén ngugc lai, nang lugng ti€u tan do bién
dang non-affine (non-affine dissipation) tang 1én dang
ké, dan dén sy xuat hién cua nhirng khu vuc chuyén pha
dia phuong (local transformation zone) lam tang mat do
vat chét ciia tim PG khi tr& vé trang thai khong bién
dang [37]. Nghia 13, mdc du chidu dai L, cia tim PG tré
vé chidu dai Ly & trang thai khong bién dang, kich thude
ctia tAm PG trén truc y s€ co lai, [am tang mat d6 phan
tr trén tim PG. Pé kiém chung két luan nay, chung t6i
tién hanh khao sat su thay ddi cua s6 phéi vi trung binh
theo d6 bién dang ciia tim PG trong qué trinh nén/dan &
tdc do bién dang 16n nhit va nho nhét (Hinh 8). Tir diém
xuét phat ban dau & 0% bién dang, s6 phdi vi trung binh
& hai tbc d6 dan 16n nhét va nho nhét 13 nhu nhau. Khi
tam PG bi kéo dan, sb phéi vi trung binh tang nhe tu
trang thai ban dau dén @0 bién dang y ~2% trudce khi dat
trang thai 6n dinh khi hé c6 d6 bién dang vy ~6,6%. Trong
qua trinh nén nguoc lai, ¢ tdc do nén 16n A, s6 phéi vi
giam nhe tir diém bién dang y ~6,6% va dan tr& vé trang
thai ban dau cua tim PG khi chua chiu tac dung cua bién
dang. Diéu nay cho thy, véi tdc d bién dang 16n nhat
A1, qua trinh bién dang 1a hoan toan thuan nghich va
tring khop véi dd thi ing sudt va ning lugng toan phan
theo do bién dang 6 Hinh 7. Tuy nhién, & tbc do bién
dang nho nhat A4, khi nén nguoc lai, s6 phéi vi trung
binh giam nhe & dau qua trinh nén nhung lai tang dan
khi tdm PG tro vé trang thai khong bién dang. Diéu nay
cho thiy, & tbc do nén nho nhat, qué trinh nén da kich
thich qua trinh chuyén pha dia phuong (shear
transformation) trong tim PG, lam tang s6 phéi vi trung
binh cua h¢. Quan sat nay tuong ddng v6i quan sat thuce
nghiém trén vat li¢u silicon don 16p [37,44,45].
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4  Kétluan

Duéi tac dung cua bién dang don truc, théng qua
mo phong doéng luc hoc phén tir, chung t6i da khao sat
thanh cong qué trinh chuyén pha cu trlc cia tim penta-
graphene & nhiéu toc d6 bién dang khac nhau. Khi giam
téc do bién dang tir L1 = 0,1 A/ps xubng dén Au =2 x 10~
6 Alps, tim penta-graphene thé hién ré qua trinh chuyén
pha ciu tric loai | tai diém gian doan vy ~ 7% & toc do
bién dang nho nhét. Qua trinh chuyén pha nay tuong ng
VGi qué trinh chuyén pha tir trang thai dan hoi (elastic)
sang trang thai bién dang phi dan hdi (plastic) voi su sut
giam dot ngot cua s6 phdi vi trung binh ciing nhu wng
suit chiu lyc cua tim penta-graphene tai diém chuyén
pha. Khi dat trang thai 6n dinh, tim penta-graphene thé
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hién sy ton tai dong thoi cua ciu triic vong 5 dién hinh
cuia vat liéu penta-graphene va cau tric vong 8 méi hinh
thanh. Hai ciu trlic nay ton tai bén virng trong tim penta-
graphene ¢ toc do bién dang nho nhét, khi cac nguyén tir
carbon c6 du thoi gian dé tai cau tric lién tuc trong qué
trinh bién dang. Khi tién hanh &p bién dang thuan nghich
Ién tAm penta-graphene, & téc d6 bién dang 16n nhit, d6
thi tng suit theo d6 bién dang gan nhu trung khép nhau,
chu trinh tr& khdng hinh thanh. Tuy nhién, & toc d6 bién
dang nho nhét, do sy kich thich cia qué trinh chuyén pha
dia phuong (shear transformation zone), mat d¢ vat chat
ctia tim PG tang 1én, thé hién théng qua d¢ ting cua so
phéi vi trung binh & cudi qua trinh nén nguoc lai. Két
qua quan sat nay c6 thé din dén sy thay doi lon vé tinh
chat dién tir va van chuyén dién tir cua tim PG dudi tac
dung cua ngoai luc.
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