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TOM TAT

Bai bdo nghién civu dnh hiong ciia khuyét tdt dén co tinh ciia mang arsenene c6 cdu triic
hinh luc gidc bang phwong phdp mé phéng dong luc phan tir. Trong khi ti 1é khuyét tit thap dwong
nhie khéng anh hwéng t6i mé dun dan hoi, thi né anh hwéng dang ké t6i ting sudt kéo 1om nhdt va
bién dang tai ting sudt I6n nhat cia vit liéu. Khi thiéu 1 nguyén tir ¢ giita mang, ting sudt I6n nhat
ma mang chiu duoc khi kéo giam toi 11 % theo phwong zigzag va 22 % theo phwong armchair.
Trong khi d6, bién dang tai vmg sudt I6n nhat giam téi 32 % va 38,7 % khi kéo thir tw theo cdc
phirong zigzag va armchair. Khuyét tat voi ti 1é thiéu 0,1 % nguyén tir c6 thé gay ra suw sut giam 1mg

sudt kéo 16m nhdt téi 22 % khi kéo theo phwong zigzag va 31 % khi kéo theo phwong armchair.
Tir khéa: Mang arsenene; Khuyét tit; Co tinh; M6 phong dong luc phdn tit.
ABSTRACT

The present work investigates the effects of defects on the mechanical properties of
hexagonal buckled monolayer arsenene through molecular dynamics simulations. While low defect
ratios does not affect the elastic modulus, they affect significantly the maximal tensile stresses and
tensile strains at maximal stress of arsenene. One central vacancy could reduce 11 % and 22 % in
maximal stress, and 32 % and 38.7 % in strain at maximal stress under tension along the zigzag and
armchair, respectively. A defect ratio of 0.1 % could reduce 22 % and 31 % in maximal stress under

tension along the zigzag and armchair, respectively.
Keywords: Arsenene; Defect; Mechanical properties; Molecular dynamics simulations.

ISSN 2615 - 9910 (ban in), ISSN 2815 - 5505 (online)
TAP CHI CO KHI VIET NAM, S6 342, thang 6 nim 2026 ek}
cokhivietnam.vn

&=



NGHIEN CUU - TRAO DOI

1. PAT VAN PE

Arsenene 1a vat liéu 2 chiéu, c6 céu tric
hinh lyc giac nhu minh hoa trén hinh 1. O dinh
ciia mdi hinh lyc giac 1a nguyén tir asen, sip
xép nam trén 2 mit phang song song voi nhau
va cach nhau mét khoang h = 1,35 A [1]. Céc
mang arsenene (mang asen) da duoc tong hop
trong thyc té [2, 3]. Mang arsenene 13 vat liéu
ban dan [1] c¢6 tiém ning (mg dung trong cac
linh kién dién tr, vi co dién tir, quang dién tu,
sensors... [3, 4]. Tinh chit ban dan va quang
dién tir cua mang arsenene c6 thé dugc didu
chinh nho bién dang co hoc ma né chiu tic
dung [3, 5]. Do d6, viéc nghién ctru tinh chit co
hoc ciia mang arsenene cd y nghia quan trong.
Yang va cong su [6] da nghién ctru anh hudng
ctia nhiét do dén co tinh cua mang arsenene
bang phu’orng phép mo phong dong luc phan tu.
Thyc té, mang arsenene ludn c6 khuyét tat [7]
va 6 thé anh huong dén tinh chét cua no.

Bai bao nay nghién ctru tinh chét co
hoc clia mang arsenene bang phwong phap mo
phdéng dong luc phan tir. Cac mo hinh cia mang
arsenene nghién ctru trong bai bao gdom: mang
nguyén (khong cé khuyét tat), khuyét tat mat
1 nguyén tir & giita mang, khuyét tat voi ti 18
thiéu 0,1 % nguyén tir phan bd ngiu nhién. Két
quéa nghién ctru cung cip thong tin quan trong
vé tinh chét co hoc ctia mang arsenene.

r Armchair

Zigzag

Hinh 1. Cau tao mang arsenene (dinh cua moi
hinh luc gidc la nguyén tw asen).

2. PHUONG PHAP NGHIEN CUU

Ham thé Stillinger-Weber [8] duoc sir
dung dé mo phong su twong tac cua cac nguyen
ttr asen. Thé niang E cia mang asen gdm tong
nang luong cua kéo dan cac lién két E va uon
E,

E=E +E,, (1a)
E,=>Vs, (1b)

V== (gl 1) (10

i =1

V3 :Ke[/’v/(lf maxy)*/’fk/(’ik*rmaxfk)] (COS Hijk —COS(90 )2 (ld)

O day, V, landng luong kéo dan lién két
glu’a 2 nguyén tu’ i vaj (lién két giira 2 nguyén
tir gin nhat). A la ndng luong lam thay d01 g0c
0 gitra 2 lién ket xem hinh 1. Cac thong s6 cua
phuong trinh (1) duge lay tir tai liéu [9] cho
cac nguyén tr asen va liét ké ¢ bang 1. Mang
nguyén arsenene (khong cé khuyét tat) gdom
16.128 nguyén tir, kich thuée 303,4x300,3 (A).
Phuong phap mo phong dong luc phéan tir duge
sir dung dé mo phong thi nghiém kéo mang
arsenene nhy phan mém mién phi LAMMPS
[10].

Bdng 1. Théng s6 ciia ham thé Stillinger-Weber
cho mang asen [9].

A,eV | B,A* | K,eV | p,A |r_,A| cosO,

max’

6,418 | 19,846 | 14,845 | 0,482 | 3,06 | -0,034

ISSN 2615 - 9910 (ban in), ISSN 2815 - 5505 (online)
304 TAP CHI CO KHI VIET NAM, S6 342, thang 6 nim 2026

cokhivietnam.vn



NGHIEN CU’U - TRAO DBOI

Badng 2. M6 dun dan hoi cia mang asen.

Ti 16 khuyét tat M6 dun dan héi Yt, N/m | M3 dun dan hoi Yt, N/m
; : (kéo theo phuong zigzag) | (kéo theo phuong armchair)
Khong khuyét tat (mang nguyén) 49,7 50,0
Khéng khuyét tat (mang nguyén). Mo 49.9 0.8
phong dong luc phan tir ¢ 1 do K [9] ’ ’
Khong khuyét tat (mang nguyén). Tinh toén 514 s14
theo 1y thuyét phiém ham mat d6 [11] ’ ’
Khong khuyét tat (mang nguyén). Tinh toan 58 58
theo 1y thuyét phiém ham mat do [12] : :
Thiéu 1 nguyén tir 49,7 50,0
Thiéu 0,1 % nguyén tir (tit cd 5 mau) 49.4 49,7
3. KET QUA VA THAO LUAN 8 —— Kbong cokuy Ko theo plarong sgsas
o o] TRkt . \
Puong cong ing suat bién dang kéo cua g4 !
cac mang arsenene dugc biéu dién trén hir’1h 2. : 0 \
Hinh 3 trinh bay mo hinh mang c6 khuyet tat = s 1Hoe11 o kéO‘l;So 2 2
mat 1 nguyén tir ¢ gitra mang. 5 mau mang '
khuyét tat vi ti 18 thiéq 0,1 % nguyén tir (thiéu £ z - _
16 nguyén tir) phan bo ngau nhién dugc tinh COS TS Q1 %enawE 24T, Kéotheo phaong
toan. Hinh 4 trinh bay 1 mau mang khuyét tat 32 \
v6i ti 1& thiéu 0,1 % nguyén tir phan bd ngiu 20

nhién.

0 5

10 15

T d
20 25

Bién dang kéo, %

Hinh 2. Puong cong wrng suat bién dang kéo cua
cdc mang arsenene.

Bdng 3. Bién dang kéo tai trng sudt [om nhat khi kéo theo phwong zigzag.

) Bién dang k'éo Ti 1€ sut ’giﬁm Ung suf?'lt Ti I€ sut gi:Zlm
Ti 1€ khuyet tat tai l'rng’ suat | do khuyét tat, 16n nhat do khuyét
16m nhit, % % ot, N/m tat, %

Khéng khuyét tat (mang nguyén) 23,88 — 6,9 -
Khong khuyét tat (mang nguyén). Mo )8 - 75 -
phong dong lyc phan tar 6 1 do K [9] ’

Thiéu 1 nguyén tir 16,24 -32,0 6,1 -11,4

Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau sb 1 14,62 -38,8 5,70 -17.,4

Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau s6 2 14,82 -37,9 5,75 -16,7

Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau sb 3 15,92 -33,3 6,0 -13,1

Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau s 4 13,3 443 5.4 222

Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau s6 5 15,82 -33,8 6,0 -13.4
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Bdng 4. Bién dang kéo tai iing sudt lém nhat khi kéo theo phwong armchair:

Bién dang kéo | TiIé sut giam Une suét 1é6n Ti 1€ sut giam
Ti 1¢ khuyét tat tai img suit 16n | do khuyét tat, | égt N/ | do Khuyét tat,
nhit, % % ’ %
Khong khuyét tat (mang nguyén) 21,72 - 7,6 -
Khong khuyét tat (mang nguyén).
Mo phong dong luc phan tir ¢ 1 24 - 7,6 -
d6 K [9]
Thiéu 1 nguyén tir 13,32 -38,7 5,9 222
Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau so 1 13,42 -38,2 5,85 22,6
Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau s 2 13,36 -38,5 5,83 22,8
Thiéu 0,1 % nguyén ttr, mau so 3 12,92 -40,5 5,69 24,7
Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau so 4 11,52 -47,0 5,19 31,2
Thiéu 0,1 % nguyén tir, mau sb 5 13,24 -39,0 5,79 233

Puong cong tng suat bién dang kéo
ctia mang nguyén (khong c6 khuyét tat), mang
c¢6 khuyét tat mat 1 nguyén tir & giita mang,
mang khuyét tat véi ti 1¢ thiéu 0,1 % nguyén tir
phan b ngau nhién, gan nhu tring nhau cho t&i
gia tri ing suat 1on nhat cia mdi mang nhu ta
thy trén hinh 2.

@ & ©

Hinh 3. Mang arsenene co khuyet tdt, thieu 1

nguyén tir & gitka: (a) ban dau, trude khi kéo;
(b) kéo theo phiong zigzag (phwong nam ngang),
tai thoi diém bién dang keo la 16,3 %, bién dang

twong 1img voi vmg sudt 1ém nhat la 16,24 %;

(c) kéo theo phwong armchair (phiong thiang
ditng), tai thoi diém bién dang kéo la 13,4 %, bién
dang tiwong ing véi tng sudt Iém nhat la 13,32 %.

Hinh 4. Mang arsenene c¢é khuyét tdt, thiéu 0,1 %
nguyén tir (mau 4).

M6 dun dan hoi duoc tinh bang cach
xap xi dudng cong Ung suat bién dang voi
duong thang voi cac gia tri cia bién dang kéo €
<1 %. M6 dun dan hoi ciia cic mang arsenene
gan nhu nhau nhu thiy trén bang 2. Ti 18 khuyét
tat nho gan nhu khong anh huong t6i mé dun
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dan hoi. Trén bang 2, Y 1a mé dun dan hoi, t 1a
do day cua mang. Yt s€ co thir nguyén 1a luc
trén don vi chiéu dai, ¢ day 1a N/m. Vi vat liéu
2 chiéu nhu mang arsenene, Yt 1a mé dun dan
hoi 2 chiéu, thuong xuyén dugc ding vi d6 day
t cia mang kho xéc dinh trong thuc té, chéng
han xem [11, 12]. Tuong tu, ot 1 Gmg suat 2
chiéu, véi o 1a g suat, chang han xem [9].

Hinh 5. Kéo theo phirong zigzag (phwong nam
ngang), mang cé khuyét tit ban dau thiéu 0,1 %
nguyén tir (mau sé 4), tai thoi diém bién dang kéo
la 13,4 %. Bién dang twong irmg voi vmg sudt Ion

nhat la 13,3 %.

Hinh 6. Kéo theo phwong armchair (phirong thang
dimg), mang cé khuyét tat ban dau thiéu 0,1 %
nguyén tir (mdu sé 4), tai thoi diém bién dang kéo
la 11,6 %. Bién dang twong iing véi iteng sudt lom
nhatla 11,52 %.

Két qua tinh md dun dan hoi 2 chiéu
cia mang nguyén (khong co khuyét tat) trong
bai bao nay la ~50 N/m (theo phuong zigzag va
armchair) c6 sai 1éch thap so voi két qua tinh
theo phuong phap mo phong dong luc phan tu
0 1d6 K [9]1a 50 N/m (theo phuong zigzag) va
50.8 N/m (theo phuong armchair) va tinh toan
theo 1y thuyét phiém ham mat do 1a 51,4 N/m
[11] va 52,8 N/m [12] nhu thay rd trén bang 2.
Diéu d6 khang dinh sy tin cdy cua phuong phap
trong bai bao.

Ung suat 2 chiéu 10n nhat va bién dang
tai ing suat 1on nhat 14 6,9 N/m va 23,88 % khi
kéo theo phuong zigzag, va 7,6 N/m va 21,72
% khi kéo theo phuong armchair. Két qua do
rat sat so v6i két qua tinh theo phuong phap mo
phong dong luc phan tir & 1 d6 K [9] nhu thy
trén bang 3 va 4. Luu y 1a téc d6 bién dang khi
mo phong thi nghiém kéo trong [9] 1a 10° s (1
trén gidy) 16n hon so voi 10* s trong nghién
clru & bai bdo ndy. Mau thi nghiém kéo trong
[9] 1a mang vuong 100x100 (A), khoiang 1790
nguyén tir nho hon so véi mau thi nghiém trong
bai bao nay véi kich thude 303,4x300,3 (A) va
16.128 nguyén tir. Hai li do trén dan dén ung
suat 16n nhat va bién dang tai Gng suat 1on nhat
trong nghién ctru & ddy nho hon mot chut so
vé6i két qua trong [9].

Du tilé khuyét tat rat thép, no6 cling lam
giam dang ké kha nang chiu lyc ctia mang nhu
thdy trén hinh 2 va bang 3 va 4. Khi thiéu 1
nguyén tr & gitta mang, tng suat 1on nhat ma
mang chiu dugc khi kéo gidm t6i 11 % theo
phuong zigzag va 22 % theo phuong armchair
(xem bang 3 va 4). Trong khi d0, bién dang tai
{mg suat 16n nhat giam toi 32 % va 38,7 % khi
kéo thir tu theo cac phuong zigzag va armchair.

5 miu mang khuyét tat véi ti 1& thiéu
0,1 % nguyén ti (thiéu 16 nguyén tir) phan bo

ngau nhién déu thé hién kha ning chiu kéo sut &
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giam nghiém trong nhu thiy 13 trong bang 3 va
4. Khi kéo theo phuong zigzag, tmg suat 16n
nhét giam tir 13,1 % dén 22,2 %, bién dang tai
g suit 1on nhat giam tir 33,3 % dén 44,3 %.
Khi kéo theo phwong armchair, ing suit 16n
nhit giam tir 22,6 % dén 31,2 %, bién dang tai
g suat 16n nhat giam tir 38,2 % dén 47 %.

Khi kéo, vét niit hinh thanh tir khuyét
tat gdy ra phd huy ciia mang arsenene nhu thay
trén cac hinh 3, 5, 6.

4. KET LUAN

Bai bdo str dung phuong phap md
phong dong luc phan tir & nghién ciru co tinh
clia mang arsenene khi c6 khuyét tat. Két qua
tinh toan duoc kiém chimg va thao luan voi
két qua cua cac nghién ctu trude. Ti 16 khuyét
tat nho gan nhu khong anh huong t6i mé dun
dan hoi cua vat liéu. Trong khi do, ti 16 khuyét
tat nho cling gay sut giam nghiém trong Gng
suat 16n nhat va bién dang tai ing suat 16n nhat
khi chiu kéo ctia vét liéu. Khi thiéu 1 nguyén
tir ¢ gilta mang, Gmg suat 16n nhit ma mang
chiu dugc khi kéo giam tdi 11 % theo phuong
zigzag va 22 % theo phuong armchair. Trong
khi d6, bién dang tai tmg sudt 16n nhat giam t&i
32 % va 38,7 % khi kéo thir tu theo cac phuong
zigzag va armchair. Khuyét tat véi ti 1& thiéu
0,1 % nguyén tir phan bd ngau nhién co thé gay
ra sy syt giam ung sudt 16n nhat toi 22 % khi
kéo theo phuong zigzag va 31 % khi kéo theo
phuong armchair.
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