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Tém tit

Co tinh (mo6 dun dan hdi, hé s6 Poisson, ting suit kéo diit va bién dang kéo dtit) ctia 4 vat lidu hai chiéu cu
triic nép gip (two-dimensional puckered hexagonal materials) gdm black phosphorus (p-P), p-arsenene (p-As),
p-antimonene (p-Sb), p-bismuthene (p-Bi) dudc xdc dinh bang phuong phap phan tit hitu han nguyén ti véi
ham thé Stillinger-Weber. M6 dun dan hoi hai chiéu ctia 4 vat liéu trén khi kéo theo phuong armchair c6 gia tri
trong khoang 10,2 - 23,6 N/m va 26,2 - 89,3 N/m khi kéo theo phuong zigzag. Hé s6 Poisson c6 gia tri trong
khoéng tir 0,003 dén 0,58 khi kéo theo ca hai phuong. Ung suét hai chidu 16n nhét trong khoang 2,35 - 4,11 N/m
khi kéo theo phuong armchair, trong khoang 4,24 — 7,0 N/m khi kéo theo phuong zigzag. Két qua d6 1a co s
d€ sit dung cdc vat liéu nay trong thuc té.

Tir khod: vat liéu hai chiéu; md phéng nguyén ti; co tinh; Stillinger-Weber; nép gip.

ATOMISTIC SIMULATION OF TENSILE TESTS OF TWO-DIMENSIONAL PUCKERED HEXAGONAL
MATERIALS WITH MONO-ELEMENTS

Abstract

Mechanical properties of 4 two-dimensional (2D) puckered hexagonal materials including black phosphorus (p-
P), p-arsenene (p-As), p-antimonene (p-Sb), p-bismuthene (p-Bi) are estimated by atomic-scale finite element
method with Stillinger-Weber potentials. Their 2D Young’s moduli appear in the range from 10,2 to 23,6 N/m
(26,2 — 89,3 N/m) under tension along the armchair (zigzag direction). Poisson’s ratio is between 0,003 and
0,58. Maximum 2D stresses are in the range from 2,35 through 4,11 N/m and 4,24 — 7,0 N/m under tension
along the armchair and zigzag directions, respectively. Results are useful for the design and application of these
materials.

Keywords: 2D materials; atomic simulation; mechanical properties; Stillinger-Weber; puckered.
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1. Giéi thiéu

Vit liéu hai chiéu c¢6 cdu tric hinh luc gidc c6 thé do mot nguyén td (vi du graphene [1, 2], black
phosphorus [3-5]) hay 2 nguyén t6 (BN [6], AIN [7-9], ...) tao thanh. Mang vat liéu hai chiéu c6
thé & dang luc gidc phang nhu graphene [1, 2], BN [6], AIN [7-9]; mang luc gidc low - buckled nhu
silicnene [10-12], blue phosphorus [13]; va mang nép gip nhu p-P [3-5], p-As [14], p-Sb [14] hay
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p-Bi [15]. Vi mang luc gidc nép gip, cic nguyén tif c6 thé nam trén 2 mit phang nhu p-P, p-As
(Hinh 1(a)); hodc trén 4 mat phfmg nhu p-Sb va p-Bi (Hinh 1(b)) [16]. CAu tric khong gian cla cac
vat liéu nay dudc thé hién trén Hinh 1(c) va 1(d) [16], Hinh 1(c) biéu dién cu tao mang luc gidc clia
vit liéu don nguyén t& nim trén hai mit phang song song, Hinh 1d biéu dién mang luc gidc cla vt
liéu don nguyén ti phan bd trén 4 mit phang song song. Thong sb mang theo ba phuong clia 4 vit

liéu trong Bang 1.
2 1
3%
4 6
(c) cAu triic khong gian ciia
p-P, p-As
109088 |

T_’Zigzag

(a) p-P, p-As véi cac nguyén tir (b) p-Bi, p-Sb véi cac nguyén ti (d) céu tric khong gian ctia
nim trén hai mit phing song song nim trén 4 mit phing song song p-Bi, p-Sb

Armchair
Armchair

Hinh 1. CAu triic vat liéu hai chiéu dang nép gip

Bang 1. Thong s6 hinh hoc ctia 4 vat liéu hai chiéu c¢6 cAu tric nép gip

STT Vat liéu a, A a, A as, A Tai liéu tham khao
1 p-P 4,422 3,348 10,587 [16]
2 p-As 4,77 3,68 11,11 [16]
3 p-Sb 4,73 4,36 11,11 [16]
4 p-Bi 4,94 4,55 11,81 [16]

Hién tai, mang vat liéu hai chiéu dugc ing dung trong nhiéu linh vuc khdc nhau nhu: y hoc [17],
thiét bi niing lugng [18], thiét bi dién t [19], ... Do do, viéc tinh toin, md phéng xac dinh thong sb
co hoc ctia chiing sé 1 co s& dé ting dung chiing trong thuc t&. Phuong phdp phan ti hitu han nguyén
tif cho két qua dang tin ciy, ddm bao do chinh xdc (nghién ctiu [20-23]). Phuong phéap nay st dung
nhiéu dang ham thé khac nhau: ham thé Stillinger-Weber [24], ham thé Tersoff [25], ham thé diéu hoa
[26], ...

2. Phuong phap mé phéng sb

2.1. Ham thé

Véi 4 vat liéu hai chiéu céu tric nép gip (p-P, p-As, p-Sb, p-Bi), thong s6 ham thé Stillinger-Weber
da dugc xéc dinh, chi ra sy diing dan va phu hgp trong [16]. Do d6, Nghién cifu nay st dung phuong
phdp phan t hitu han nguyén ti véi ham thé Stillinger-Weber [24] d€ tién hanh md phdng kéo mang
nguyén cda 4 vit liéu néu trén.
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Ham thé Stillinger-Weber dé x4c dinh thé niing tuong tic nguyén tif dugc tinh nhu sau:

E=E, +Eg ()
E.= >V, (2)
i=1
Eg= Z V3 (3)
i=1
Va = Aele/Cumrmd] (gl — 1) 4)
e I 2
V3 ] Ke[ptj/("11_rmaxij)+ptk/(rzk_rmaxik)] (COS (01]k> — COS (90)) (5)

trong d6, E 1a tdng ning lugng lién két nguyén ti; E, (eV) 1a tdng ning lugng lién két thang giita
hai nguyén tif ctia mang; Eg (eV) 1a tdng ning ludng lién két géc cia 3 nguyén tif trén toan bd mang;
V3 (eV) 1a ning lugng lién két thang clia hai nguyén tif lién ké; V3 (V) 1a ning lugng lién két cta 3
nguyén tit lién k&; m, n 12 sb lién két thang va lién két géc trong mo hinh tinh; A (eV), K (eV) 1a hé sb
vat liéu, phu thudc vao timg loai vat lidu; p(A), B (A4) ,0ij(A), pir(A), 6,(d9) 1a nhitng thong s6 hinh
hoc cua vt liéu; r; j(;%), ri(A) 1a chiéu dai lién két gilta hai nguyén tif i va j; gitta nguyén tG i va k;
6;jx (d0) 1a géc lién két gitta ba nguyén tit i, j, k (trong d6 i 1a nguyén ti § gitia) (Hinh 2). Céc thong
s6 nay dudgc téng hop trong Bang 2 va Bang 3.

(a) Lién két thing (b) Lién két goc

Hinh 2. M6 hinh phan ti khi st dung ham thé Stillinger-Weber

Bang 2. Thong sb ham thé Stillinger—-Weber cho lién két thang ctia 4 vt liéu hai chiéu cAu tric nép gip.
Cong thic tinh thé ning tuong tac V, = Aelp!(ri=rnax)] (B/rfj - 1) [16]

STT Vit liéu A,eV  p, A B A4 rpin, A rma A Tailidu tham khéo
1 pP  rn 4172 0551 12,543 0 2,793 [16]
rs 4976 0,685 13,044 0 2,882 [16]
2 p-As  rp 3,180 0455 19,782 0 3,042 [16]
rs 4477 0,737 19,375 0 3,173 [16]
3 p-Sb  rp 1,750 0,122 37,867 0 3,250 [16]
ra 11221 1,843 33923 0 4,020 [16]
4 p-Bi  rp 1,777 0,109 46,775 0 3,401 [16]
ra 12322 1,872 45,998 0 4,301 [16]
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Bang 3. Thong s6 ham thé Stillinger—Weber cho lién két géc ctia 4 vt liéu hai chiéu cAu tric nép gip véi
cong thifc tinh thé ning tuong tic V3 = Kelor/(r=rmai)tor/ (r'r""“*‘”](cos (6) — cos (6))* [16]
(thd ty cac nguyén tu nhu trén Hinh 1(c), 1(d))

STT Vﬁt Ks 909 P1, P2, Fmin 125 Fmax 125 Ymin 13> Fmax 13> Fmin 23> Tmax 23> Tél héu
lidu eV do A A A A A A A A tham khao

1 p-P O3 25965 96,581 0,551 0,551 0 2,793 0 2,793 2,793 3,365 [16]
O3 29,932 102,307 0,551 0,685 0 2,793 0 2,882 2,882 3,772

2 p-As 63 20,597 94,400 0455 0,455 0 3,042 0 3,042 3,628 4,225 [16]
0134 26,831 100,692 0455 0,737 0 3,042 0 3,173 3,173 4,149

3 p-Sb 6Oz 7435 95380 0,122 0,122 0 3,250 0 3,250 0 4,545 [16]
0134 45,054 88,380 1,843 0,122 0 4,020 0 3,250 0 5,715
045 47,338 102,800 1,843 0,122 0 4,020 0 3,250 0 6,105

4 p-Bi 603 2408 94,018 0,109 0,109 0 3,401 0 3,401 0 4,745 [16]
O34 28,842 86,486 1,872 0,109 0 4,301 0 3,401 0 5,982
045 30,388 103,491 1,872 0,109 0 4,301 0 3,401 0 6,473

2.2. Phuong phdp phan tit hitu han nguyén tit

V6i mdi mang vat liéu hai chiéu, néu goi X; va u; 13 toa do ban dau va chuyén vi clia nguyén ti
thit i; khi d6, toa do ctia nguyén ti sau khi ¢6 bién dang la: x; = X; + u;. Thé niing tuong tac nguyén
tl clia toan bd mang dudc xac dinh 1a mot ham phu thudc vao toa do clia mbi nguyén ti trén mang:

E:E(xl,xz,...,xN) (6)

trong d6 N 1a tdng sb nguyén tii c6 trong mang.
Thé niing ctia ngoai luc tic dung dudc tinh:

N
Eeq= ) f (7)
i=1

trong d6 f; 1a ngoai lyc tdc dung 1&én nguyén ti thi i, u; 1a chuyén vi clia nguyén td thi i tuong Gng.
Khi do6, thé niing toan phan ctia hé 1a:
II=E- Eext (8)
Tit nguyén ly cuc tiéu thé ning, hé can bang khi thé ning toan phin ctia hé dat gid tri nho nhit.
Theo d6, dao ham bac nhét ctia thé ning toan phan sé biang khong.
o1l
—=0; i=1+N 9)
6u,~
Chuyén vi ctia nguyén tit dudc tinh toan khi ching ta giai hé phuong trinh (9). O day, sit dung
phuong phép 1dp Newton-Raphson d€ gidi hé phuong trinh (9), céch sit dung phuong phép nay da thé
hién ro trong [20-23], khi d6 phuong trinh c6 dang:

K® 4® — gt (10)
vt 217k (k) (k)
o011 oIl OE
f=o—— FP=-——=f- (11)
J 8”,‘5”] ! 8u,~ 8”,‘
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Céc phuong trinh (10) va (11) 1a phuong trinh
cd ban ctia phan tif hitu han. V6i K® 12 ma tran
do cing tong thé, u® 1a véc to chuyén vi ndt va
F® 1a véc to luc nit. Néu coi mbi nguyén ti nhu
mot nit thi chuyén vi clia nguyén ti 1a chuyén vi i
cia mit. Do cdu tao ctia mang luc gidc nép gip
(Hinh 1), trén mang hinh thanh hai dang phan ti:
phan t 3 nit va phan tif 4 it (Hinh 3). Do méi
nguyén ti c6 thé di chuyén theo 3 phuong nén st
dung cong thiic (11) dé tinh ma trdn do cing ciia Hinh 3. Mb hinh phan tii khi st dung phuong phap
mdi phﬁn té co ki?h thude [K v al](::g ; [K Imp](lez)m, phan t hitu han nguyén ti
tuong ung vGi phan ti 3 va 4 nut. Tu d6, tinh ma
tran do cing tong thé [K](312,X3N 1a ma tran hgp khéi clia cdc ma trin d6 cling phan ti. Cac véc to
chuyén vi va véc to Iuc c6 kich thudc tuong ting v6i ma trin do ciing tong thé,

(a) Phan t& 3 nit (b) Phan ti 4 nit

3. Két qua mé phong kéo mang nguyén
3.1. M6 hinh mé phong kéo mang nguyén

Giai hé phuong trinh (10) st dung phuong phap lip Newton—Raphson véi diéu kién bién vé
chuyén vi nhu sau: cdc nguyén ti trén bién giit c6 chuyén vi bang khong; cac nguyén tif trén bién kéo
c6 chuyén vi ban dau u, (Hinh 4); thay gid tri d6 vao va gidi phuong trinh (10) xdc dinh chuyén vi,
luc nit cda toan bd nguyén ti trong hé & budc nay. Trong cac budc tiép theo, vi tri nguyén ti dugc
xac dinh nhu sau:

X(k+1) = X(k) + Uck) (12)

qud trinh 1dp tiép tuc dén khi ||F || < 6, véi ¢ 1a sai sb cho trude.

Tién hanh md phéng kéo mang nguyén hinh chit nhat véi kich thudc cac canh xap xi bang nhau
(hinh chi¥ nhat coi gan ding 12 hinh vudng); mbi mang c6 khoang tli 4332 (p-As) dén 6552 (p-GeSe)
nguyén tif tiy thudc thong sd mang tiing loai [16].
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(a) Kéo mang theo phuong zigzag (b) Kéo mang theo phuong armchair
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Hinh 4. Kéo mang véi diéu kién bién chuyén vi
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3.2. Két qud

Két qua kéo mang clia cac vt lidu nay thé hién thong qua do thi quan hé ng suét hai chiéu - bién
dang; md dun dan hoi hai chiéu dugc xdc dinh khi 1am tuyén tinh héa quan hé hé ting sut hai chiéu
- bién dang v6i bién dang trong khoang tir O dén 1%. Hé s6 Poisson dudc xéac dinh dua vao ty sd bién
dang ngang va bién dang doc truc, v = —&y /ey, Uing suit hai chiéu kéo dit va bién dang kéo diit xay
ra khi két thiic chuong trinh kéo. Quan hé ting suit hai chiéu va bién dang khi kéo cic mang nguyén
cta 4 vat liéu dugdc thé hién trén Hinh 5 va 6.

8 1 7
7 ] 6 | p-Arsenene
6 A 5
g5 Black Phosphorus £ 4]
Z 4] 2
5 3 ] L | SR e !
5 e xie7z 2 P
= 1 -
Y - KE?OAC 1 . Kéo ZZ
a =2 e - - -Kéo AC
0 T T T T 0 r r e r
0 5 10 15 20 25 30 0 5 10 15 20 25 30
g% £.%
(a) Black phosphorus (b) p-arsenene

Hinh 5. Quan hé ing suit hai chiéu va bién dang khi kéo mang (c4c dudng mau xanh khi kéo mang theo phuong
zigzag, cac duong mau do nét dut khi kéo mang theo phuong armchair)

Céc dd thi trén Hinh 5 va Hinh 6 cho thiy kha ning chiu kéo ctia 4 mang vat liéu nay theo hai
phuong armchair va zigzag khac nhau kha nhiéu. Khi kéo theo phuong zigzag, d6 doc dudng cong 16n
hon rat nhiéu khi kéo theo phuong armchair. Vé tri s6, mo dun dan hoi hai chiéu khi kéo theo phuong
zigzag 16n hon nhiéu khi kéo theo phuong armchair (Bang 4).

7 -
. p-Antimonene 4 ] p-Bismuthene
5
3 4
£ 41 E
Z, 3 4 -7 L ZA 2
& -7 ! g
2 e !
1/ .- Kéo ZZ 11 I KéoZZ
e - - -Kéo AC T - -KéAC
0 T T T T T 0 ' ' ' ' '
0 5 10 15 20 25 30 0 5 10 15 20 25 30
£ % £ %
(a) p-Antimonene (b) p-Bismuthene

Hinh 6. Quan hé ing suit hai chiéu va bién dang khi kéo mang (cic dudng mau xanh khi kéo mang theo phucong
zigzag, cac dudng mau do nét dut khi kéo mang theo phuong armchair)

Gid tri cu thé cia md dun dan hoi hai chiéu, hé sb Poisson, ting suét hai chiéu 16n nhit, bién dang
khi ting suét hai chiéu 16n nhét thé hién trong Bang 4.
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Bang 4. Thong s6 co hoc ctia 4 vat liéu hai chiéu ciu tric nép gép (¢ 1a chiéu day ctia mang)

Mb dun Hé Ung sudt  Bién dang khi

TT 1\1’ :; Phlfé‘;ng dnhéi  s6  Ionnhit  ing suit hai Ghi chi
; Y,,N/m Poisson ot, N/m chiéu l6n nhat
23,61 0,056 4,11 0,277 Két qua tinh
AC 24,3 0,058 4,27 0,33 Két qua tinh bing MD & 1° K [16]
1 b -2,84 344 -3,75 -16,06 Sai s6 so véi [16]
P 89,33 0,21 7,99 0,192 Két qua tinh
77 90,5 0,22 8,00 0,19 Két qua tinh bang MD & 1° K [16]
-129 -454 -0,12 1,05 Sai s6 so véi [16]
20,42 0,003 3,53 0,273 Két qua tinh
AC 20,70 - 3,50 0,31 Két qua tinh bing MD & 1° K [16]
-1,35 - 0,86 -11,94 Sai s6 so véi [16]
2 pAs P
72,44 0,004 6,44 0,186 Két qua tinh
77 73,00 - 6,50 0,18 Két qua tinh bing MD & 1° K [16]
-0,77 - -0,92 3,33 Sai sb so v6i [16]
17,97 0,08 3,61 0,25 Két qué tinh
AC 18,30 0,08 3,70 0,37 Két qua tinh bing MD & 1° K [16]
-1,80 0,00 -2,43 -32,43 Sai sb so véi [16]
3 p-Sb -
63,88 0,29 6,07 0,16 Két qua tinh
77 65,20 0,29 6,40 0,17 Két qua tinh bing MD & 1° K [16]
2,02 0,00 -5,16 -5,88 Sai sb so véi [16]
10,18 0,21 2,35 0,232 Két qué tinh
AC 10,20 0,24 2,60 0,38 Két qua tinh bang MD & 1° [16]
-020 -12,50 9,62 -38,95 Sai s6 so v6i [16]
4 p-Bi ”
26,19 0,58 424 0,25 Két qua tinh
77 26,20 0,61 3,90 0,29 Két qua tinh biang MD & 1° [16]
-0,04 -492 8,72 -13,79 Sai s6 so véi [16]

Trong Béang 4, két qua kéo véi 4 vit liéu theo
hai phuong zigzag va armchair c6 mo dun dan hoi
hai chiéu trong khoang 26,19 - 89,33 N/m va 10,18
- 23,61 N/m; hé sb Poisson c6 gid tri trong khoang
0,004 - 0,58 va 0,003 - 0,21; ting sudt hai chiéu 16n
nhét trong khoang 4,24 - 7,99 N/m va 2,35 - 4,11

at, N/m

KéoZZ |

[T VS L = T |
PRI S T T T 1

N/m; bién dang khi tng suét hai chiéu 16n nhét - 'Ezg i‘%[lﬁ]
trong khoang 0,16 - 0,25 va 0,232 - 0,277. - - -Kéo AC [16]

ting suét hai chiéu va bién dang khi kéo mang p-

N 4 i £ %
As. Trong d6, duong nét lién la ket qua cta nghién . ) . )
ctiu; dudng nét dit 1a két qua nghién cu cla Jiang Hinh 7. D6 thi quan hé ing suat hai chicu va bicn
[16] khi st dung MD dé tinh 6 1 K. Céc dudng nay dang khi keéo mang p-arsenene

gan nhu tring khép nhau. Tuy vay, khi st dung
MD [16] d€ kéo mang theo phuong armchair, mang c6 bién dang dai hon trudc khi bi dit khoang
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12%; d6i v6i phuong zigzag, bién dang dai trudc khi phd hity sai léch nhau 3%.

So sanh vdi nghién ciu cia Jiang [16] (Bang 4), sai sd tuong ting dbi v6i md dun dan hdi hai
chiéu tir —2,84% (black phosphorus khi kéo theo armchair) dén —0,04% (p-Bi khi kéo theo phuong
zigzag); dbi véi hé sb Poisson tit —12,5% (p-Bi khi kéo theo armchair) dén 0% (p-Sb khi kéo theo ca
hai phuong); dbi vé6i ting suét hai chiéu 16n nhét khi kéo tir —9,67% (p-Bi khi kéo theo armchair) dén
8,72% (p-Bi khi kéo theo phuong zigzag) va d6i v6i bién dang khi dat ting suit 16n nhét tit —38,95%
(p-Bi khi kéo theo armchair) dén 1,05% (blackphosphorus khi kéo theo phuong zigzag). Trong d6, hé
s6 Poisson ctia p-Sb 12 0,08 va 0,29 tuong ting khi kéo theo phuong armchair va zigzag, két qua nay
gidng v6i nghién ctiu clia Jiang [16]. Ngoai ra, v6i mang p-As, hé s6 Poisson rt nhé (0,003 va 0,004
tuong ting khi kéo theo hai phuong armchair va zigzag), tuong tu nhu két qua cia Jiang da tinh [16].
Thoéng qua sy so sanh v6i két qua ctia Jiang [16] chiing td ring sit dung phuong phap phan ti hitu han
nguyén ti véi ham thé Stillinger—Webber dé tinh todn thong s co hoc ctia 4 vat liéu hai chiéu ciu tric
nép gip cho két qua dang tin cay.

Hinh 8 12 hinh 4nh ph4 hiiy ctia mang p-P. Mang dudc coi 1a bi pha hiy khi mot s6 nguyén ti mét
lién két v6i nhau do khoang céch giita cdc nguyén ti qua 16n. Liic nay, cic nguyén tit khong con nim
& dinh ctia hinh luc gidc ban dau. Nhu trén Hinh 8(b), mang p-P bi phd hiiy kéo theo phuong armchair
véi bién dang 27,6%; Hinh 8(d), mang p-P bi pha hity khi kéo theo phuong zigzag véi bién dang 1a
19,9%.

]
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(a) Bién dang kéo theo phuong (b) Bién dang kéo theo phuong armchair
armchair 27,4%; 27,6%

(c) Bién dang kéo theo phuong (d) Bién dang kéo theo phucng zigzag
zigzag 19,8% 19,9%

Hinh 8. Pha hiy ciia mang p-P chiu kéo
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4. Két luan

Trong nghién ciu nay, ham thé Stillinger-Weber v6i phuong phdp phan i hitu han nguyén ti dugc
st dung trong md phong kéo mang nguyén dé xac dinh co tinh cta 4 vat liéu hai chiéu don nguyén
tl cAu tric nép gip. Két qua cho thiy, nhiing vat liéu ndy c6 co tinh tuong ddi tot (m6 dun dan hoi
hai chiéu c6 gia tri trong khoang 10,18 - 89,33 N/m). 4 vat liéu hai chiéu don nguyén tii ciu tric nép
gip ¢6 co tinh theo hai phuong chénh I1&ch nhau 16n, méd dun dan hoi hai chiéu khi kéo theo phuong
zigzag 16n hon nhiéu khi kéo theo phuong armchair; do d6 cac vat liéu nay c6 tinh di huéng. Céc két
qué nghién cifu c6 su tuong dong cao véi nghién ctiu trudc d6 clia Jiang [16]. K&t qua nghién citu nay
ddng tin cdy, 1a co sé dé tinh toan, nghién ctfu nhitng dic trung co hoc khac ctia vat liéu nhu dic trung
ph4 hity, dao dong ctia mang, anh hudng ctia khuyét tat dén nhom vat liéu trén.

Ldi cam on

Cong trinh nay do Quy phat trién khoa hoc va cong nghé Qudc gia Viét Nam (NAFOSTED) tai
trg, ma dé tai 107.02-2020.09.
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