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Abstract. Two-dimensional materials have many special properties such as good thermal
conductivity, good electrical conductivity. They have potential applications in many fields
such as medicine, energy, electronics etc. Simple tensile tests were simulated by atomic-scale
finite element method with Stillinger-Weber potentials. Among many two-dimensional binary
materials, 6 two-dimensional puckered (p-) hexagonal materials are here investigated, namely
p-SiS, p-SiSe, p-GeS, p-GeSe, p-CSe, and p-CTe, to study their mechanical properties.
Results show that two-dimensional Young’s modulus, Poisson’s ratio, two-dimensional
tensile fracture stress, and tensile fracture strain appear in the range from 10.6 through 89.1
N/m, from -0.11 to 0.42, from 2.3 to 9.4 N/m, from 20% to 43%, respectively. These
materials exhibit high anisotropy with a large difference in the mechanical properties along
the armchair and zigzag directions. Young’s modulus in the zigzag direction is about three
times larger than that in the armchair one. Results are useful for the design and application of
these materials.
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T6m tit. Vat liéu hai chiéu cé nhiéu tinh chat dac biét nhu dan nhiét, dan dién tdt, nén duoc
ng dung trong cac linh vyc nhu: y té, ning luong, dién tir... Bai bao nghién cau co tinh cua 6
vat liéu hai chiéu cau tric nép gap bao gom: p-SiS, p-SiSe, p-GeS, p-GeSe, p-CSe, va p-CTe.
Phuong phap phan tir hitu han nguyén tir véi ham thé Stillinger-Webber duoc str dung dé mo
phong tuwong tac gitra C4c nguyén tir trong qué trinh kéo cac mang cua 6 vat liéu néu trén. Két
qua xac dinh dugc: mé dun dan hoi hai chiéu ciia nhom vat liéu nay trong khoang tir 10,6 dén
89,1 N/m; hé sb Possion trong khoang tir -0,11 dén 0,42; Gng suét hai chiéu I6n nhat trong
khoang tir 2,3 dén 9,4 N/m va bién dang kéo dut tir 20% dén 43%. Két qua cho thiy cac vat
lieu nay c6 tinh di huéng cao, dong thoi 1a co s¢ dé wng dung ching trong thyc té.

Tir khoa: Vit liéu hai chiéu, co tinh, Stillinger-Weber.
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1. PAT VAN PE

Vit liéu nand dugc nghién ctu rong réi trong thoi gian gan day, d4 ¢ nhiéu cdng trinh
khoa hoc nghién ctu vé vat liéu nand dugc cong bé trén nhiéu tap chi trong va ngoai nudc.
Véi viéc phat hién va tong hop thanh céng cac mang vat liu nand hai chiéu nhu graphene
[1], BN [2], AIN [3-5]...d2 m& ra huéng nghién ciu méi Ve chdng véi nhiéu trién vong trong
tuong lai. Trong cac cau tric vat liéu nand can ké dén ciu tric dang luc giac do mdi nguyén
tr chiém vi tri dinh cua luc giac, cac canh caa hinh luc giac duoc tao thanh do cac nguyén tir
& hai dinh lién ké lién két voi nhau. Vat liéu nay c6 thé c6 két ciu dang mang luc giac phang
(graphene [1], BN [2], AIN [3-5]); mang luc giac low-buckled (silicnene [6-8], blue
phosphorus [9]) va mang luc giac pucked (p-SiS, p-SiSe, p-GeS, p-GeSe, p-CSe, va p-CTe
[10]). Véi mang luc giac pucked cua cac vat ligu p-SiS, p-SiSe, p-GeS, p-GeSe, p-CSe va p-
CTe), do hai nguyén tir khac nhau nam xen k& & cac dinh cua luc gidc ddng thoi cac nguyén
tu nam trén 4 mat phang song song [10] (Hinh 1). Bon mit phang lan luot chia cac nguyén ti
$62,3;501; 564 vasd 5, 6 cia mot 6 co ban trong hinh chit nhat v& bang nét dut trén Hinh 1.

Armchair

T_’ Zigzag

Hinh 1. Céu triic vat ligu pucked p-MX. a) Hinh chiéu thang gc; b) CAu triic khdng gian. Nguyén tir
M c6 mau xanh, nguyén tir X c6 mau do hoac nguoc lai, M va X la ky hiéu hai nguyén t6 khéc nhau.

Cac nghién ctu chi ra rang vat liéu hai chiéu cé nhiéu tinh chat dic biét nhu dan nhiét,
dan dién tét. Do c6 nhitng tinh chat vu viét nén vat liéu hai chiéu duoc tng dung cho nhiéu
linh vye nhu: y hoc [11], ndng lugng [12], dién tu [13] va nhiéu linh vyc khéc. Do viéc thi
nghiém di véi vat liéu 2D phuc tap va ton kém nén nhom vat liéu nay thuong duoc tién hanh
mo phong thi nghiém bang cac phuong phap nhu: phan tir hitu han nguyén tir, phiém ham mat
d6, md phong dong luc hoc phén tir. Qua do, xac dinh cac dac trung co hoc nhu: moé dun dan
hoi hai chiéu, hé s6 Poission, (ng suét kéo dut hai chiéu, bién dang khi kéo dut. Pang cha v,
trong céc nghién cau [14-17], phwong phap phan tir hitu han nguyén tir cho két qua déng tin
cay, dam bao d6 chinh xac. Phuwong phap nay str dung nhiéu dang ham thé khéac nhau: ham
thé Stillinger-Weber [18], ham thé Tersoff [19]; ham thé diéu hoa [20]... Ham thé Tersoff
phtic tap doi hoi thoi gian tinh 1au. Ham thé harmonic don gian, khong mé ta duoc tinh phi
tuyén va pha huy caa vat lieu. Ham sé Stllinger khic phuc duoc nhuoc diém caa 2 ham thé
vira néu, tac 1a thoi gian tinh toan hop Iy ma van mé ta duoc tinh phi tuyén va su pha huy cua
vat liéu & mure d6 chinh xac chap nhan duoc. Trong nghién ciu nay, ham thé Stillinger-Weber
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[18] duoc sir dung doi Vi 6 vat ligu: p-SiS, p-SiSe, p-GeS, p-GeSe, p-CSe, va p-CTe dé tinh
thé nang tuong tac nguyén tir trong qué trinh moé phong kéo mang nguyén cua chdng.

2. PHUONG PHAP MO PHONG SO

2.1. Ham thé

Khi str dung Ham thé Stillinger-Weber [18], thé ning twong tac nguyén tir duoc xac dinh
nhu sau:

E=E +E, "

= -2 @
i=1

E, =2V, 3

V, = Agl?! (i) (B/1f-1) @

V= Ke{pij ot (Cos(eijk ) —cos(0, ))2 (5)

trong d6, E: tong nang luong lién két nguyén ti; Er (eV): tf)ng nang luong lién két thang giia
hai nguyén ti cia mang; Eo (eV): tong nang luong lién két goc cua 3 nguyén tir trén toan bo
mang; V2 (eV): nang lugng lién két thang cua hai nguyén tu lién k&; Vs (eV): nang luong lién
két cua 3 nguyen tu lien ké; m, n: s6 lién két thang va lién két goc trong mé hinh tinh; A (eV),
K (eV): h¢ 6 vat ligu, phu thugc vao ting loai vét ligu; p (A) , B (A%, pij (A), pic (A) , 6 (d0):
nhiing thdng sé hinh hoc cua vat liéu; rij (A), rik (A): chiéu dai lién két giira hai nguyén tir i va
J; gita nguyén tr i va k; @ik (d6): goc lién két gitra ba nguyén tir i, j, k (trong d6 i 12 nguyén tir
& giira) (Hinh 2). Cac thdng s nay dugc tong hop trong Bang 1 va Bang 2.

Hinh 2. M6 hinh phan tir khi sir dung ham thé Stillinger-Weber: a) Lién két thang; b) Lién két géc.
Bang 1. Thong sé ham thé Stillinger-Weber cho lién két thang cua vat liéu hai chiéu cau tric nép
gap. Cong thac tinh thé nang twong tac V, = Ae[p/(r”frmﬂ (B It —1) [21]. Thir tu cAc nguyén tir nhu
trén hinh 1b. rijla khoang cach gittu hai nguyén tir i va j.

TT  Vatlieu Aev  p A BA* R T Tailigu tham khao
: o M2 3878 0797 13992 00 2977 [21]

-9l

P s 6051 1,301 15004 00 3217 [21]
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) p-SiSe ri2 1,883 0,230 20,292 0,0 2,905 [21]
4 8,098 1,665 17,95 0,0 3,457
ri2 2,096 0,351 18,371 0,0 2,926

3 p-GeS [21]
14 6,694 1571 17,234 0,0 3,398
ri2 0,962 0,115 25,070 0,0 2,938

4 p-GeSe [21]
14 6,572 1,846 20,943 0,0 3,628
r2 6,141 1,114 7,394 0,0 2,700

5 p-CSe [21]
4 7411 1,316 8,226 0,0 2,828
2 4,165 0,424 10,965 0,0 2,643

6 p-CTe [21]
ra 12,519 1569 11,313 0,0 3,106

g4p véi cong thic tinh thé nang tuong tic V, = Ke

Bang 2. Thong sé ham thé Stillinger-Weber cho lién két géc cua 4 vt liéu hai chiéu céu tric nép

Thir tu c&c nguyén tir nhu trén hinh 1b.

‘:pl/(rlz_rmax 2)+P2 (i3 —Tax 13)] (COS(G) _ COS(GO ))2 [21]

Tai

T Goc KeV @ds puA A I’mg\lz, I’m'ag\lz, rmng Fras A rmiAnZ3| Frazs, A tlhi?r:q

khao
0s 13284 93554 0,797 0,797 0 2977 0 2977 0 4,063

1 pSiS 6 21,310 96500 1,301 0,797 0 3217 0 2977 0 4232 [21]
0ns 24,372 111,710 1,301 0,797 0 3217 0 2977 0 4423
0s 5440 95513 0230 0230 0 2905 O 2905 O 4,069

2 p-SiSe 64 28616 98200 1665 0230 0 3457 0 2905 O 4379 [21]
0ns 28545 97,686 1665 0230 0 3457 0 2905 O 4,369
0s 4,905 95402 0350 0,350 0 2926 0 2926 0 4,067

3 p-GeS 04 20,842 94400 1571 0350 O 3398 0 2926 0 4292 [21]
0ns 22,173 104,837 1571 0350 O 3398 0 2926 O 4438
0s 2,614 96322 0115 0,115 0 2938 0 2938 0 4,133

4 p-GeSe 64 25087 97,400 1,846 0115 O 3628 0 2938 0 4455 [21]
Ons 24,789 93,964 1846 0115 0 3628 0 2938 0 4,404
0s 47,768 101,354 1114 1,114 0 2700 0 2700 O 3,667

5 p-CSe 04 52,464 113,000 1,316 1,114 0 2828 0 2,700 0 4,157 [21]
0ns 46,000 100,563 1,316 1,114 0 2828 0 2700 O 4,032
0s 13,040 103,122 0424 0424 0 2643 0 2643 0 3,639

6 pCTe Oia 29206 11000 1,569 0,424 0 3106 O 2643 0 4,280 [21]
Os5 25795 90,854 1,569 0424 0 3,06 0 2643 0 4,043
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2.2. Phwong phap phan tir hitu han nguyén tir

Vé6i mdi mang vt liéu hai chiéu, néu goi Xi va ui |a toa d6 ban dau va chuyén vi cua
nguyén tir thar i; khi d6, toa dd cta nguyén tir sau khi cd bién dang la: xi=Xi+ui. Thé ning
tuong tac nguyén tir ctia toan bo mang dugce xac dinh la mot ham phu thudc vao toa d6 cua
moi nguyén tir trén mang:

E=E(X.X;,Xy) (6)

vé6i N 12 tong s6 nguyén tir c6 trong mang.
Thé ning cta ngoai luc tac dung duoc tinh:

-3 fu ™)
i=1

fi 1a ngoai lyc tac dung 1én nguyén ti thir i, ui 1a chuyén vi caa nguyén tir th i trong Gng. Khi
do, thé nang toan phan cua hé la:

M=E-E, ®)

~ Tirnguyeén Iy cyc ticu thé ning, hé can bang khi thé nang toan phan cua hé dat gia tri nho
nhat. Theo do, dao ham bac nhat cta thé nang toan phan s¢€ bang khong.
oIl :
~——=0;i=1+N 9)
ou.

|
Chuyén vi cua nguyén tir duoc tinh toan khi chiing ta giai hé phuong trinh (9). O ddy, st
dung phuong phap 1ap Newton-Raphson d¢€ gidi h¢ phuong trinh (9), cach st dung phuong
phap nay da thé hién rd trong [14-17], khi d6 phuong trinh c¢6 dang:

VoI
217(K) (k) (k)
Ly SO 1)
' ouu, au, ou,

Cac phuong trinh (10) va (11) 1a phuong trinh co ban cua phan tir hitu han. Véi K® la ma
tran do cang tong thé, u®1a véc to chuyén vi nat va F® 1a véc to luc nit. Neu coi mdi nguyén
tar nhu mot nat thi chuyén vi cia nguyén tir 1a chuyén vi cua nat. Do ciu tao ciia mang luc
giac nép gap (Hinh 1), trén mang hinh thanh hai dang phan ti: phan tir 3 nat (Valence) va
phan tir 4 nat (Improper) (Hinh 3). Do mdi nguyén tir c6 thé di chuyén theo 3 phuong nén st
dung cbng thac (11) dé tinh ma tran d6 cang cia mdi phan tx c6 kich thudc

[Kya 1 [ Ky | twong ting vi phin tir 3 va 4 nit. Tir 46, tinh ma tran d9 cing tng thé

[K]SN ., Jama tran hop khéi ciia cac ma trén do cting phan tir. Cac véc to' chuyén vi va véc to
lyc ¢ kich thude trong wng véi ma tran do cing tong thé.
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Hinh 3. M6 hinh phan tir khi si dung phwong phap phan tir hiru han nguyén tir: @) Phan tir 3 ndt (phan
ta Valence); b) Phan tir 4 nat (Phan tae improver).

3. KET QUA KEO MANG NGUYEN

3.1. M6 hinh mé phéng kéo mang nguyén

Giai hé phuong trinh (10) khi str dung phuwong phéap 1ap Newton—Raphson véi diéu kién
bién vé chuyén vi nhu sau: cac nguyén tir trén bién kéo (Hinh 4) c6 chuyén vi bang u(0); cac
nguyén tir trén bién gitr (Hinh 4) c6 chuyén vi ban dau khong. Thay gia tri d6 vao va giai
phuong trinh (10) dé xac dinh chuyén vi, luc n(t cia toan bo nguyén tir trén mang & budc
nay. Vi tri nguyén tir trong cac budc tiép theo duge xac dinh nhu sau:

Xy = Xpg T U (12)

Ful <0, voi 6 1asaisb cho trudc.

qua trinh lap tiép tuc dén khi ‘

‘ Tién hanh mo phong kéo mang nguyén hinh chit nhat véi kich thuéc cac canh Xap Xi
bang nhau (hinh chit nhét coi gan dung la hinh vuéng); mdi mang c6 khoang tir 5124 (p-CSe)
dén 6552 (p-GeSe) nguyén ta tuy thdng s6 mang thudc tirng loai [21].

i

S

Ao -
02028,
29000

0

<
S
96 % % %%

'
5

30
295

Armchair Bién gi

5
‘o:o

o3

Q5

2
%
o,

a)

Hinh 4. Kéo mang véi diéu ki¢n bién vé chuyén vi: a) Kéo mang theo phuong zigzag, b) kéo mang
theo phuong armchair. Cac nguyén tir nam trong hinh chit nhat (ke bang nét dit) dwoc 4p dicu kign
bién ve chuyén vi; véi bién giit, cac nguyén tir c6 chuyen vi bang khong; bién kéo cac nguyén tir co
chuyén vi la u(0).
3.2. Két qua va thao luan
Két qua kéo mang cuaa cac vat liéu nay duoc thé hién thong qua d6 thi quan h¢ ang suét -
bien dang; mo dun dan hoi hai chiéu dugc xac dinh khi lam tuyen tinh hda quan hé cua ching
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véi bién dang trong khoang tir 0 dén 0,1; Hé s6 Poisson dugc xac dinh dya vao ty sé bién
dang ngang va bién dang doc truc: v =—¢,/ &,; tng suat kéo dat hai chieu va bién dang kéo
dut xay ra khi két thic chuong trinh kéo. Quan hé tng suat va bién dang khi kéo cac mang
nguyén cua 6 vat liéu dugc thé hién trén cac Hinh 5, 6 va 7.

a) 42 | b) 5
35 4 -
E 2.8 ERER e
Z 21 A - Z ] - '
S T | 5 2 - !
1.4 - _ | ] _ !
0.7 ’ Zigzag : 1 4 j —7Zigzag
1 - = = Armchair 1 - = = Armchair
0 5 10 15 20 25 30 35 0 5 10 15 20 25 30 35
& % & %

Hinh 5. Quan hé ung suat va bién dang khi kéo mang p-SiX; trong d6: a) Kéo mang p-SiS; b) Kéo

mang p-SiSe.
a) A b) 3.6
3
L3 o 24 _
Z -=77 418 | A
5 2
1.2 1
1 A . Zigzag 0.6 ] . —Zigzag
1/ .- - - = Armchair 1/ .7 - - - Armchair
0 p—p——p—————— 0 ey
0 5 10 15 20 25 30 35 0 5 10 15 20 25 30 35
& % & %

Hinh 6. Quan hé wng suat va bién dang khi kéo mang p-GeX; trong d6: a) Kéo mang p-GeS; b) Kéo

mang p-GeSe.
a) 7 b) 10 4
6 Jp-CSe g p-CTe
| ) 7 ]
» > —/7Zigzag = 6 1
§ 4 ] — — — Armchair E 5 _ .
& 3 R 5 4 ] —7Z1gzag
2- -7 ! 3 A - -=-Ammchair_ _ - -
- 1 b - ]
i - 2 4 - |
1 - "
o 1 '_ - I
0 . B . S S A m— () oyt .
0 5 10 15 20 25 30 0 5 10 15 20 25 30 35 40
g, % g, %

Hinh 7. Quan hé &ng suit va bién dang khi kéo mang nguyén, trong do: a) Kéo mang p-CSe, p-CTe;
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Gia tri md dun dan hoi hai chiéu, hé s6 Possion, img suét hai chiéu khi kéo dit, bién dang
khi kéo dirt duoc thé hién dudi day (Bang 3).

Bang 3. Thong s co hoc cua 4 vat liéu hai chiéu ciu trdc nép gip. Trong do: t 1a chidu day cia mang
vat liéu hai chiéu.

M5 dun dan Ungsuathai  Bién
TT Vitlicu Phuong h@j hai Hé s6  chiéu lon nhat qang kt)i Ghi chi
kéo  chiéu Yt, Poisson at, ung suat
N/m N/m I6n nhat
10,59 0,03 2,18 0,317 Két qua tinh
10,9 0,04 2,3 0,39 Két qua tinh bang MD & 1° K [21]
1 p-SisS 2,84  -25,00 -5,22 -18,72 Sai 86 so vai [21]
27 34,39 0,12 4,16 0,256 , Két qué tinh
34,8 0,12 4,2 0,25 K&t qua tinh bang MD & 1° K [21]
-1,18 0,00 -0,95 2,40 Sai s6 so vai [21]
AC 13,96 0,08 3,06 0,311 , Két qud tinh
14,4 0,09 31 0,37 K&t qua tinh bang MD & 1° K [21]
2 psise 3,06  -11,11 -1,29 -15,95 Sai s6 so véi [21]
77 44,31 0,28 4,93 0,207 , Két qué tinh
44.6 0,30 53 0,21 K&t qua tinh bang MD & 1° K [21]
-0,65 -6,67 -6,98 -1,43 Sai s6 so vai [21]
AC 10,55 0,09 2,35 0,238 , Két qud tinh
10,6 0,10 2,4 0,39 K&t qua tinh bang MD & 1° K [21]
3 p-GeS -0,47  -10,00 -2,08 -38,97 Sai s6 so véi [21]
77 31,62 0,28 4,01 0,244 , Két qud tinh
32,1 0,29 4,2 0,24 Két qua tinh bang MD & 1° K [21]
-1,50 -3,45 -4,52 1,67 Sai s6 so véi [21]
AC 9,97 0,12 2,32 0,303 , Két qud tinh
11,1 0,14 2,6 0,36 Két qua tinh biang MD & 1° K [21]
4  p-GeSe -10,18  -14,29 -10,77 -15,83 Sai s6 so véi [21]
77 31,51 0,40 3,59 0,19 , Két qu tinh
32,0 0,42 3,9 0,20 Két qua tinh biang MD & 1° K [21]
-1,53 -4,76 -7,95 -5,00 Sai s6 so véi [21]
17,07 -0,02 2,99 0,282 Két qua tinh
AC 17,2 -0,02 3,0 0,31 Két qua tinh bang MD & 1° K [21]
5 pCse -0,76 0.00 -0,33 -9,03 Sai s6 s0 v6i [21]
75,4 -0,09 6,74 0,202 Két qua tinh
zZZ 75,4 0,11 6,5 0,20 Két qua tinh bang MD & 1° K [21]
0,00 -18,18 3,69 1,00 Sai s6 so véi [21]
10,75 0,02 2,94 0,385 Két qua tinh
AC 10,8 0,02 3,0 0,43 Két qua tinh bang MD & 1° K [21]
6 pcCTe -0,46 0,00 -2,00 -10,47 Sai 56 s0 v6i [21]
88,86 0,2 9,19 0,205 Két qua tinh
zZZ 89,1 0,20 9,4 0,21 Két qua tinh bang MD & 1° K [21]
-0,27 0,00 -2,23 -2,38 Sai s6 so véi [21]

Trén Bang 3 cho ta thiy khi kéo theo hai phuong zigzag va armchair cac gia tri twong
g 13: md dun dan hoi hai chiéu Yt c6 gia tri trong khoang tir 31,51 dén 88,86 N/m va tir 9,97
dén 17,07 N/m; hé sb Poisson c6 gia tri trong khoang tir -0,09 dén 0,4 va —0,02 dén 0,2; ung
suit hai chiéu ot I6n nhat trong nam khoang tir 3,59 dén 9,19 N/m va tir 2,18 dén 3,06 N/m;
bién dang khi kéo dut trong khoang tir 0,19 dén 0,256 va tir 0,238 dén 0,385. Trong d6, md
dun dan hoi hai chiéu Y.t (N/m), tng suit hai chiéu ot (N/m) Ia hai théng sé phu thudc chiéu
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day t cua mang. Vi du, voi mang graphene, chiéu day t=3,4 A, m6 dun dan hoi hai chiéu co
gid tri Yt=358 N/m khi kéo theo phuong zigzag va Yt=340 N/m khi kéo theo phuong
armchair; khi d6, mé dun dan hoi cua graphene khi kéo phuong zigzag va armchair tuong ng
la Y=1,05.10'2 N/m? va Y=1,03.10% N/m? [22]. Véi mang p-P, khoang céach gita hai 16p
nguyén tir 1a 5,5 A khi d6 chiéu day cua mang t=5,5 A [23]; mé dun dan hoi cia mang p-P
theo hai phuong zigzag va armchair 1a 16,45.101° N/m? va 4,19.10'° N/m?, twong tmg mo6 dun
dan hoi hai chiéu 14 90,5 N/m va 24,3 N/m [21].

Két qua md phong cho thay p-CSe c6 hé s6 Poisson nho hon 0, phi hop véi nghién ciu
cua Jiang [21]. D6 1a do cdu tao nép gap cua vat liéu pucked dan dén khi kéo mang theo mot
phuong, hai phuong con lai c6 mot phuong nd ra va mot phuong co lai, phuong no ra sé co hé
s6 Poisson nho hon khong.

Théng qua so sénh cho thay su phi hop va tuong dong so véi két qua nghién ciru cua
Jiang [21]. Cu thé: sai s6 so véi nghién ctu cua Jiang 1a tir -10,2% (p-GeSe khi kéo theo
armchair) dén 0% (p-CSe khi kéo theo phuong zigzag) ddi voi mé dun dan hoi; -25% (p-SiS
khi kéo theo armchair) dén 0% (p-SiS, p-Sb, p-CTe khi kéo theo phuong zigzag) ddi véi hé sd
Poisson; ung suat hai chiéu Ié6n nhat khi kéo dut tir -10,8% (p-GeSe khi kéo theo armchair)
dén 3,68% (p-CSe khi kéo theo phuong zigzag); bién dang khi dat &ng suét I6n nhat c6 sai s6
twong (ng la 38,97% va 2,4% tuong tng khi kéo mang p-GeS theo phuong armchair va p-SiS
theo phuong zigzag.

-- -Zlgzag[21]
—— Armchair
- - = Armchair[21]

ISRV - S
T
@)
7]
(4

ot, N/m

s

(= L

0 5 10 15 20 25 30 35
g, %

Hinh 8. Quan hé ung suit - bién dang khi kéo mang p-CSe.

Do thi trén Hinh 8 biéu dién méi quan hé gitra (ing suat va bién dang khi kéo mang p-
CSe. Trong d6, dudng nét lién 1a két qua cua nghién ciru; duong nét dat 1a két qua nghién ciu
cua Jiang [21] khi sir dung MD dé tinh & 1 K. Cac duong ndy gan nhu trung khop nhau. Tuy
nhién, khi sir dung MD [21] dé kéo mang theo phuong armchair, mang c6 bién dang dai hon
trugc khi bi pha hity khoang 9%; ddi véi phuong zigzag, bién dang dai trudc khi pha hay sai
léch nhau 1%. Nhu vay, ¢ sy pht hop va twong ddng véi két qua nghién ciu caa Jiang [21].

Trong qué trinh md phong kéo, mang s& phéa hay khi lién két giira cac nguyén tur lién ké
bi pha v&. Trén hinh 9 cho thay su pha hily mang p-SiS, khi kéo theo phuong armchair voi
bién dang & = 0,317 da c6 mot vai lién két bi dut, sau do khi & = 0,318 rat nhiéu lién két bj dut
lac nay mang da bi pha hay. Tuong tu, khi kéo theo phuong zigzag, & budc € = 0,258 da co
mot vai lién két o bién bj dut trudc khi mang bi pha hay véi bién dang & = 0,259.

523



Tap chi Khoa hoc Giao théng van tai, Tap 73, S6 5 (06/2022), 514-526

e=0,317

SRR R xxxxxxxxxxxxxxxxwxxxxxxxxxxx

s TR B
%2 s

€=0,257

Mang p-SiS kéo theo phwong zigzag

Hinh 9. Sy pha huy cua mang p-SiS chiu kéo, trong d6: Bén trén) Kéo mang theo phuong Armchair;
Bén dudi) Kéo mang theo phuong zigzag.

4. KET LUAN

Trong nghién ciru nay, co tinh ctia 6 vat liéu hai chiéu cau tric pucked duge xac dinh khi
sir dung phuong phap phan tir hitu han nguyén tir vai ham thé Stillinger-Weber. Két qua cho
thay, nhitng vat liéu nay c6 co tinh twong ddi tét (mé dun dan hoi hai chiéu cé gia tri trong
khoang tir 10,6 dén 89,1 N/m). Cac két qua nghién ciru nay da duoc so sanh voi nghién ctu
trude d6[21], véi két qua so sanh thé hién rd trén bang 3 cho thay két qua tinh toan dam bao
tin cay. Co tinh cua cac vat liéu nay theo hai phuong armchair va phuong phuong zigzag khac
nhau kha nhiéu, do d6 6 vat liéu hai chiéu cau trdc pucked c6 tinh di hudng cao. Dic biét, vat
liu p-CSe c6 hé sb Poisson &m 1a mot phat hién mai. Cac thdng sé co hoc cua 6 vat liéu trén
1a co so dé tinh toan, nghién ctu nhitng dic trung co hoc khac nhu: dic trung pha hay cua vat
liéu, dao dong ctia mang, anh huang cia khuyét tat.

LOI 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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