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Tém tit. Graphene da dwoc chitng minh la vat liéu mang tinh dot pha cho nganh vat liéu ban dan. Tuy
nhién, v6i do rong viing cAm gan nhw biang khong, graphene c6 nhitng han ché nhét dinh khi dwoc ting
dung d€ ché tao linh kién dién ttr. Cac nghién cttu gan day cho thdy penta-graphene véi do rong ving
cdm 2,2-4,3 eV va dd bén co — nhiét cao ¢6 thé€ dung hoa nhuoc diém ctia graphene. Tuy nhién, khi bi
nung noéng, penta-graphene cd th€ chuyén tir cdu tric vong 5 dién hinh sang ciu tric vong 6 cua
graphene, nhung diéu kién cu thé &€ qua trinh chuyén pha nay hinh thanh van chua dugc nghién ctru
chi tiét. Trong bai bdo nay, chiing t6i nghién cttu s anh huong cua tdc d6 nung dén tinh chat nhiét dong
phi can bang ctia penta-graphene bing phuong phap md phong dong hoc phan tir. O tc d6 nung 16n,
penta-graphene sé dan chuyén sang graphene ma khong c6 diém chuyén pha rd nét. Tuy nhién, néu
penta-graphene duoc nung rat chdm, qua trinh chuyén pha tir penta-graphene sang graphene la qué
trinh chuyén pha loai I vdi su gidn doan ctia thong s& nhiét dong tai diém chuyén pha. Két qua nay sé
gOp phan bo sung cac théng s6 ky thuét quan trong trong viéc ting dung vat liéu penta-graphene dé ché
tao cac linh kién quang — dién t trong tuong lai.
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Abstract. Graphene has received enormous attention in the semiconductor industry during the last two
decades. However, since graphene is a gapless semiconductor, it has critical challenges to be engineered
into semiconductor devices. Recent reports have shown that penta-graphene stands out as a promising
semiconductor candidate with an electronic bandgap between 2.2 and 4.3 eV; thus, it can surmount
graphene’s obstacles. However, when being heated, penta-graphene can transform its configurations
from pentagonal lattices to hexagonal graphene-like heterostructures, resulting in a significant electronic
modification. In this paper, we investigate the effect of heating rates on the non-equilibrium phase
transition of a two-dimensional penta-graphene by using molecular dynamic simulations. We have
shown that, with a fast-heating process, penta-graphene naturally transforms to graphene without a
clear phase separation point. Nevertheless, with a sufficiently slow heating protocol, this transition is a
first-order phase transition from a pentagonal to a more stable hexagonal configuration. These results

provide the possibility to implement penta-graphene in future optoelectronic devices.

Keywords: graphene, penta-graphene, non-equilibrium phase transition, molecular dynamic
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1  Datvan dé

K& tir khi duoc gidi thiéu vao nam 2004,
graphene da tao nén mot budc dot pha cho vét liéu
bén dan va dwoc du dodn sé mé ra ky nguyén méi
cho nganh khoa hoc vat liéu hai chiéu (2D) [1, 2].
Graphene c6 nhitng dac tinh co, nhiét, quang vuot
troi hon cac loai vat liéu khac, cung véi gia thanh
canh tranh, htta hen nhiéu tiém nang trong viéc ché
tao cdc linh kién quang — dién tt va luu trit nang
luong... Tuy nhién, han ché€ co ban ctia graphene
trong linh vuc nay la graphene c6 d6 rong vung
cdm (band gap) bang khong dan dén viéc diéu
khién sy déng mo trang thai dién tr gdp khong it
kho khan. Chinh vi thé, viéc nghién ctu tim kiém
nguén vat liéfu mdi cé nhiing ddc tinh gidng
graphene nhung lai c6 thé diéu khién dwgc d6 rong
vung cam la hét stc can thiét.

Nam 2014, Zhang va cs. da trich xuat thanh
cong carbon-T12 d€ dé xuadt mo hinh vat liéu penta-
graphene [3, 4]. Penta-graphene la vat liéu c6 do
rong vung cam gian ti€p noi tai dao ddng tr 2,2 dén
4,3 eV [3, 5, 6], dé dang diéu khién cac qué trinh
déng mo trang thai truyén dan cua linh kién dién
te. Hon nita, penta-graphene c¢6 d6 bén co — nhiét
hoc cao 1én dén 1000 K [3, 7, 8], dé dang dap ung
céc diéu kién khic nghiét cua cac siéu may tinh van
hanh ¢ trang théi da luéng trong mot thoi gian rat
dai. Penta-graphene c6 d6 bén nhiét cao. Trong qua

trinh nung néng, téc dé nung c6 anh huong truec
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tiép dén cdu truc va tinh chat nhiét dong cua vat
liéu. Tuy nhién, viéc nghién cttu anh huwong ctia téc
dd nung néng dén qua trinh chuyén pha cua loai
vat liéu nay chuwa duoc tién hanh chi tiét.

Ly thuyét chuyén pha cho thdy rang, trong
qua trinh nung néng toan cuc, & pham vi chiu nhiét
thich hop, néu tdc d6 nung néng 16n, vatliéu co thé
bién dang doéng nhat do cac phan tr vat chat
chuyén dong nhiét nhanh, hinh thai hoc cta ca
khoi vat liéu sé bién doi dong thoi; vat liéu co thé
chuyén pha ma khong xuét hién diém chuyén pha
Ts rd nét. Tuy nhién, néu tdc d6 nung noéng rat nho,
cac phan tr vat liéu c6 thé bi giam cam boi cac phan
ttr 1an can cua noé. Cac thong s6 vi mo c6 thé khong
thay doi nhiéu trong mot khoang nhiét d nhat
dinh, sau d6 dot ngdt thay doi ciu truc, dan dén su
gian doan ctia cac thong s6 nhiét dong nay tai diém
chuyén pha. Vat ran c6 thé chuyén tir trang théi
tinh thé nay sang trang théi tinh thé khéc hodc tu
trang thai tinh thé sang trang thai v dinh hinh. Su
chuyén pha nay, néu xuét hién, c6 thé dan dén qua
trinh chuyén pha loai I trong nhiét dong luc hoc,
twong tw nhu sy chuyén pha gitra trang thai khi va
long voi sy xudt hién ctia cac cdu trac di thé trong
ndi tai vat ran (twong tw nhu su chuyén pha ctia vat
liéu vo dinh hinh) [9-11]. Cranford [12] da chi ra
rang vat liéu penta-graphene c6 thé chuyén pha tai
diém t6i han T ~ 600 K bang viéc thiét 1ap qua trinh

chuyén do6i cdu trac tir penta-graphene sang
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graphene. Tuy nhién, cac cau trtc di thé hinh thanh
trong giai doan chuyén tiép van chua duoc dé cap
cu thé. Trong nghién ctru nay, bang phuong phap
dong Iiec hoc phan tix véi kich thudc mau dam bao
tinh théng ké, chung t6i da khao sét chi tiét qua
trinh chuyén pha cua vat liéu penta-graphene hai
chiéu thong qua viéc so sanh triec ti€p gitta cau tric
di thé va cac gian d6 enthalpy, nhiét dung riéng, hé
s6 dan nhiét va thong s6 nhiét dong Lindemann; tir
d6 lam ro6 ban chat ctia qud trinh chuyén pha phi

can bang cta loai vat liéu quan trong nay.

2 Mo hinh tinh toan

Mo hinh vét liéu hai chiéu penta-graphene
trong nghién cttu nay dwoc xay dung bang phuong
phap dong luc hoc phan ti (MD) véi thé nang
twong tac Tersoff. D€ dam bao d¢ tin cdy thong ké
khi khao sat tinh chat nhiét dong lwc hoc ciing nhuw
cau trac di thé cta vat liéu penta-graphene trong
qua trinh chuyén pha, chung t6i 4p dung diéu kién
bién cting v6i 10800 nguyén tix carbon. Cu thé, sau
khi mé hinh penta-graphene dwoc thiét 1ap, chung
t6i tién hanh hoi phuc mau ¢ 50 K sau 105 budéc MD
dé dat trang thai can bang & ché d6 can bang dang
nhiét dang ap (NPT) (Hinh 1) va giit ché d6 nay
trong sudt qud trinh tinh toan. Hé¢ mo phong duoc
nung dén 7000 K voi ndm t6c d nung tuong ting
la &1 =0,025, A2 = 2,5, A3 =25, A4 = 100 va As = 250
K/ps, d& khao st su chuyén pha. Véi mdi bude thoi
gian nung (time-step) 1a 1 femto gidy, tong thoi
gian nung tuong tng véi mdi tdc d6 Tan luot la
278000, 2780, 278, 69,5 va 27,8 ps. Qua trinh mo
phong duoc thyc hién véi phan mém LAMMPS

[13]. Sau khi qua trinh nung két thuc, cac dit liéu s6
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Hinh 1. M6t phan mé hinh tinh thé penta-graphene
¢ 50 K véi cdu truc vong 5 dién hinh
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sé duoc xt ly d€ khao sat sy thay d6i cua enthalpy,
ty s6 Lindemann, nhiét dung riéng va hé s6 dan
nhiét theo nhiét d¢ cung véi viéc phan tich cac cau
hinh vi m6 & mdt s6 diém nhiét d6 dién hinh cta

vat liéu hai chiéu penta-graphene.

3 K&t qua va thao luan

31 Su phu thudc ctua enthalpy vao nhiét do

Qua trinh chuyén pha cta vat liéu penta-
graphene duoc thé hién qua sy thay ddi enthalpy
cua hé (Hinh 2). Néu ndi nang bao gom tong dong
nang va thé ndng twong tac cta cac nguyén ti thi
enthalpy la ham ctia ndi ndng va phu thudc vao sw
thay doi entropy ciing nhu ap sudt ctia hé theo
phwong trinh dH = T x dS = 8Q. Trong nghién cttu
nay, ching t6i thic hién qua trinh nung néng ¢ ap
suat hau nhu khong doi; do bién thién enthalpy
ctia hé c6 gia tri béng leong nhiét ma hé nhan va
sw bién thién cua enthalpy dong nghia sy bién d6i

cua entropy hay thong s trat tu cia hé.

Quan sat Hinh 2 c6 thé thay, enthalpy c6 gia
tri giam dot ngot tai cac diém nhiét d6 nhat dinh
v0i cac toc dd nung khac nhau; diém nhiét 4o nay
la nhiét d6 chuyén pha Ts. Cu thé, nhiét d6 chuyén
pha Ty tang theo tdc do nung tir A1 dén A4 twong
tng véi cac nhiét do 1300, 1850, 2740 va 3300 K.
biéu nay kha tuwong dong véi nghién ctu trude
day vé su chuyén doi penta-graphene sang hexa-
graphene [12] & khoang 2000-4100 K. Riéng véi toc
d6 nung nhanh nhét, As, thi khong xuéat hién qua
trinh chuyén pha; enthalpy hau nhu dong bién véi
nhiét do trén toan khoang nhiét d¢ khao sat. Pac
biét, & t6c d0 nung chdm nhat, A1, duong cong
enthalpy bi gay khtic nhiéu Ian tai 1300, 1450, 2300
va 3550 K, cho thdy su khong dong nhat vé mat cau
truc cua vat liéu, thé hién sy ton tai dong thoi cua
cac trang thai nang luong con. Hon nita, diéu nay
cho thdy mtc d¢ linh dong can thiét cua céc
nguyén tit carbon d€ phd vo ciu tric va hinh thanh
cac lién két méi; twong ing chinh 1a sy chuyén thé

penta-graphene sang cac thtt hinh khac ctia carbon.
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Hinh 2. Sy phu thudc cta enthalpy vao nhiét d6 véi nam t6c d6 nung khac nhau (a)
va su bién thién enthalpy véi riéng hai t6c d6 nung nhé nhat (b)

3.2 Swthay d6i cta ty s6 Lindemann theo nhiét

do

Ngoai su bién do6i thong s6 trat tw qua
entropy, qua trinh chuyén pha ctia penta-graphene
con thé hién qua su thang giang ciia dong nang
chuyén dong nhiét cta cac phan t bi giam cam
trong cac hd thé cua cac phan t 1an can [14]. Cu
thé, qua trinh chuyén pha & trang thai ran xay ra
khi trung binh binh phuong d6 dich chuyén cua
cac phan tt hay con duoc goi la ty s6 Lindemann
dwoc tinh theo biéu thitc

(r? >%

KN
vuot mot gia tri ngudng nhét dinh [15]. Hay tuong
tuong rang, o diéu kién ly tuong (khi chua c6 su
chuyén pha), cc phan ti trong tinh thé ran penta-
graphene sé chuyén dong nhiét khong ngting tai
cac vi tri niut mang ctia chiing. Tuy nhién, khi nhiét
do tdm penta-graphene tang dan, cac phan te
carbon sé tao ra cac rao thé, giam cam chinh cac
phan ti carbon bén trong. Trang thai chuyén pha
hinh thanh khi cac phan tt carbon thoat ra khoi rao
thé cuia cac phéan tir lan can, tuong tng vdi sy tang
dot ngot cha ty s6 Lindemann.

Hinh 3 biéu dién sw phu thudc cta thé nang
vao nhiét dd trén mdi nguyén t& (tong nang luong
tuong tac gitta cac nguyén ti trong mo hinh tinh

trung binh cho mdi nguyén ttr) va ty s& Lindemann
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véi toc d6 nung e O vung nhiét d6 thap T < Tg, thé
nang va ty s6 Lindemann phu thudc tuyén tinh vao
nhiét d6. Day 1a giai doan ma nguyén ti bat dau
chuyén dong tu do va xac sudt va cham nho dan
dén trung binh binh phuong d6 dich chuyén tang
dan khi nhiét do tang. Tai vi tri ma duong biéu
dién thé nang cting nhu ty s§ Lindemann bat dau
thay doi phi tuyén theo nhiét do, twong tng véi
nhiét d6 chuyén pha T = 1950 K, ty s6 Lindemann
thé hién sy thay d6i rd nét theo nhiét d¢. Tt Tz dén
2300 K, thé nang tuwong tac phan ti giam manh,
doéng thoi ty s6 Lindemann tiang nhanh, dong
nghia véi teong tac gitra cac phan tie carbon yéu di,
tao diéu kién cho cac phan ti carbon c6 thé thoat
ra khoi hang rao thé ctia chiing. O khoang 2300~
4000 K, tewong tw gian d6 enthalpy, duong cong thé
nang lai tiép tuc bi gay khiic Ian hai va giam tuyén
tinh nhung it hon so véi giai doan tir Tz dén 2300
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Hinh 3. D6 thi thé ndng va ty sd Lindemann
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K; ciing twong tu thi ty s6 Lindemann clng tang
tuyén tinh nhung it hon giai doan trude. Diéu nay
cho phép du doan rang vat chat c6 thé da chuyén
sang dang long nhung c6 su dong nhat khd cao vé
mat ciu tric. D& cu thé hda cic du doan trén,
ching t6i tién hanh khao sat su thay doi vé cau trtc
qua ham phéan b xuyén tam ¢ Hinh 4. O 300K, vat
liéu penta-graphene van con gift cdu trc ngii giac
dién hinh va ham phan bd xuyén tam thé hién cac
dinh nhon rd nét cua tinh thé. Tuy nhién, khi nhiét
dd cang cao, s6 dinh ctia ham phan bd xuyén tam
giam dan; duong cong phan bd cang min dan,
dong nghia v6i cdu truc mo hinh bi thay d6i va
chuyén sang trang thai v dinh hinh. Tai diém T =
1950 K, d6 thi ham phan bd xuyén tam co sy thay
doi ro rét so véi hai khoang nhiét do lan can. Tw
2300 K tro di, ham phan bd xuyén tdm kha tron tru,
cho thdy tdm penta-graphene da chuyén sang
trang thai vo dinh hinh r6 nét.
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3.3 Su gian doan cua ning lugng toan phan

theo nhiét do

D€ hiéu cu thé hon vé su bién thién nang
lwong ctia hé (bao gom entropy va dong nang
chuyén dong nhiét) theo nhiét do va téc dé nung,
ching t6i khao sat sy thay doi nang luong toan
phén cua hé 3—5 theo nhiét do (Hinh 5). O Hinh 5a,
tng voi téc dd nung 16n nhat, As, d6 bién thién
nang luong theo nhiét d6 hau nhu khong doi. Tuy
nhién, ¢ t6c dd nung nhé nhét, A1, (Hinh 5b), do

bién thién ndng luong ctia hé cé ba giai doan:

O giai doan mdt, duédi Ty (dwdi 1250 K), &6
bién thién nang luong toan phan j—i ung voi hai
toc do nung gan nhu khong déi va ¢ gia tri trung
binh vao khoang 24,5 J-mol--K-'. Trong giai doan
hai, & khoang nhiét d chuyén pha T; (khoang tt
1250 dén 1500 K), thé nang c6 suw thay d6i dot ngot;
d6 bién thién nang luong hé thé hién sy tang vot
v6i gia tri khoang 158 J-mol--K-! tir 1250 dén 1358
K va trong khoang 1358-1500 K thi lai giam dot
ngdt vé gan gid tri 0. Trong khoang nhiét do nay,
chuyén ddng nhiét ctia cac nguyén tir trong mang
la rat 16n; diéu nay cho phép du doan c6 su thay
d6i rat 1on vé mit cau trac vat lieu. O giai doan ba
(ttr 1500 dén 2200 K), thé nang trén mdi nguyén ti
lai ti€p tuc tdng tuyén tinh theo nhiét d6 nhung
tdng cham hon so véi giai doan mot va nang lwgng

toan phan cta hé ¢ giai doan nay cling cé gia tri
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Hinh 5. D6 thi sy phu thudc d6 bién thién ning luong j—i véi toc d0 16n nhat As (a) va voi tdc dd nung nho nhat A1
(b) Su thay d6i cia hé s8 dan nhiét
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hau nhu khong d6i (5 ~ 7,3 J-mol-K-1). Tir 2200 K
tro di, thé ndng va nang luong toan phan cua hé
hau nhu khong thay d6i, cho thay tir nhiét d6 nay
céiu trtic vat liéu thay d6i khong dang ké. Nhiét do
chuyén pha do dugc ¢ phép do thé nang, do bién
thién nang luong toan phan j—i va enthalpy gan

trung khép nhau, lan luot la 1325, 1358 va 1300 K.

3.4  Su thay d6i ctia hé s6 dan nhiét

Hé s6 dan nhiét 1a mot trong nhitng thong
s0 quan trong gop phan vao viéc thiét ké va danh
gia cac thiét bi dién ti, dac biét la trong linh vuee
dién ti nano va quang nano. D€ giam sai hong va
tang thoi gian st dung ctia thiét bi, hé s§ dan nhiét
16n s€ gitp viéc tan nhiét cua thiét bi dién tk dién
ra t&t hon. Tuy nhién, hé s dan nhiét nho sé gitup
thiét bi nhay vdi cac thay d6i nhiét — dién cta thiét
bi dién tir. Theo cac nghién ctru ly thuyét trude day,
hé s6 dan nhiét cua penta-graphene ¢ nhiét do
phong vao khoang 167 W-m--K-, thap hon nhiéu
so vOi cua graphene (4000 W-m--K-') hay khoang
3000-5000 W-m-1-K-1[16, 17]. Nhu vay, r6 rang ta
6 thé thay do nhay wu viét ctia penta-graphene so
v6i graphene. Theo Wu va cs. [16], hé s6 nhiét tuadn
theo ham Green-Kubo, dwgc mo ta theo phwong
trinh

t

K= Zk,pc(k’p)vz(k,v)e_’(k*l’) .
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Hinh 6 trinh bay két qua mo6 phong vat liéu penta-
graphene 10800 nguyén tt véi ba tdc d¢ nung A,

A2 va As. O t8c d6 nung 16n nhat As, dwong nét dut

mau den (Hinh 6a) 1a khép ham v6i hé s6 T 062
phtt hop véi ly thuyét cua Green-Kubo va phuong
phap gan dang SMRT (single mode relaxation
time) cho dén khoang 1000 K [3]. Tuy nhién, & t6¢
d6 nung A1 va A2 (Hinh 6b), trede nhiét d6 chuyén
pha (1325 K), hé s8 dan nhiét bién thién phi tuyén
v6i nhiét do trong khoang ttr 167 dén 100 W-m--K-
1. Ttr nhiét d6 chuyén pha Tg, hé s6 dan nhiét giam
dot ngot tir 100 xuéng 10 W-m-1-K-, sau d6 hé s6
dan nhiét gan nhu bién d6i khong dang ké (do déc
diém twong dong nén chung toi chi phan tich ¢ tdc
d6 nung \1). DBiéu nay ching to, ¢ téc d6 nung nho,
do linh dong cta cac nguyén tit carbon 16n va cac
nguyén tir carbon c6 thé tim dwoc nhitng vi tri bén
vitng ma tai d6 mot sy thay d6i rdt nho ctia cau tric
c6 thé dan dén su thay d6i rat 1on ctia hé s§ dan
nhiét trong tdm penta-graphene hai chiéu. C6 thé
thdy, hé s6 dan nhiét nay dao dong lién tuc trong
khoang nhiét d6 dudi Tg; diéu nay cang cung ¢ cac
ly thuyét va nghién ctu truéc d6 rang penta-
graphene rat nhay véi sw bién d6i nhiét. O nhiét 4o
phong (khoang 300 K), hé s§ dan nhiét trong
nghién ctru nay gan trung khép véi hé s§ dan nhiét
duoc cong bo trude day va khi nhiét do tang thi hé

s6 dan nhiét giam dan [18].
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Hinh 6. Sy phu thudc ctia hé s6 nhiét theo nhiét d6 vdi téc dd nung A1, As (a) va A1, X2 (b) Puong nét dut thé hién
khép ham x(W /mK) = 7792 (a)
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35 Su thay d6i cua cidu trac vat liéu
theo nhiét do

Hinh anh ciu tric mé phong cho thady buc
tranh ro nét vé su thay doi cdu trac cta vat liéu
theo nhiét d6. Sw chuyén pha c6 thé hiéu la sy pha
v& ciu tric cua vat liéu dan dén su thay do6i cta cac
thong s6 ddc trung cta hé ma cu thé'1a tai cac diém
gian doan T (nhiét d6 chuyén pha ting voi téc do
nung nho nhat A1 la 1325 K). Mot trong nhiing
thong sO trat tu thuong dwoc khao sat vé su chuyén
pha la su thay d6i ciu trac vong lién két. Theo tiéu
chi ctia Guttman, mot vong lién két dwgc dinh
nghia la con duwong ngan nhat dé quay trd lai mot
nut (hodc nguyén t&r) nhat dinh tir moét trong
nhitng 14n c4n gan nhat ctia n6 [16, 19-21]. O Hinh
7 va Hinh 8, chting t6i trinh bay mot s6 cau hinh
dac trung ctia vat liéu penta-graphene tai cac diém
nhiét d6 khac nhau va st dung phan mém
L.S.A.A.C.S [22] d€ tinh toan va vé gian d6 thay d6i
ti 16 vong lién két trong md hinh dwa theo tiéu chi
Guttman [20]. Hinh 7a cho thdy sy dong nhat vé

mat cdu tric chia vat liéu hai chiéu penta-graphene
0300 K v6i cau trac vong nam canh déc trung. Khi
nhiét do tang, cdu trac ngh giac ctia vat liéu penta-
graphene bi thay d6i; bat dau xudt hién cac sai
hong va cac bién dang cua vong lién két. Tw
khoang 600 K dén T, trong qua trinh chuyén pha
6 su xuat hién cua vong tdm canh voi ti 1€ rat thap
(Hinh 7b va 8). Nhu vay, 6 khoang nhiét d¢ dwdi
T, cdu trac cia mo hinh khong thay doéi gi nhiéu.
Khi nung dén khoang T, c6 su gian doan vé mat
cau truc twong Gng v4i qua trinh chuyén dich tie
vong ndm canh sang cdu tric vong 16n hon nam
canh va dang v0 dinh hinh (ciu trtc vong 16n hon
nam canh ¢ day chu yéu la vong tam canh). Diém
gian doan nay thé hién rd nét sy chuyén pha loai I
cta vat liéu penta-graphene theo nhiét d6, tuong
déng voi nghién ctu cta Cranford [12]. Trong
khoang nhiét do tir Ty dén 2000 K, cau trac md hinh
6 su thay d6i dot bién va phtic tap v6i su xudt hién
clia vong sau va bay canh nham tim kiém trang théi
bén viing méi cua vat liéu penta-graphene
(Hinh 7¢, 7d va Hinh 8).

b) 1325K

c) 4000K

d) 7000K

Hinh 7. C4u trtc dugce phéng to mo ta su thay d6i vong lién két & mot s6 diém nhiét o tng véi téc dé nung M
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Hinh 8. Ti 1é vong lién két theo nhiét d6 véi tdc do
nung M

Bang cach khao sat dong thoi sy bién thién
cua thong sd nhiét dong va cdu trac di thé cua vat
liéu hai chiéu penta-graphene, chung t6i da thanh
cong trong viéc giai thich sg gian doan cua
enthalpy tai diém chuyén pha ctia penta-graphene

tng voi toc dd nung nho nhat A

4 Kétluan

Chiing t6i da chi ra rang thong s& ciu trtc
va ham nhiét ddng hoc cuia vat liéu hai chiéu penta-
graphene thay d6i ro nét theo tdc d6 nung thé hién
qua trinh chuyén pha loai I tir cau trc vong ngi
giac ddc trung sang ciu trac luc giac bén. Viéc thay
d6i cau tric nay cé y nghia rat quan trong trong
viéc diéu khién d§ rdng vung cadm cua vat liéu
penta-graphene. Bang cach khao sat chi tiét sy anh
huong ctia téc dd nung lén vat liéu hai chiéu penta-
graphene, chung t6i da lam r6 hon két luan cua
Cranford [12] vé diéu kién hinh thanh qua trinh
chuyén pha loai I va dong thoi chi r6 hon anh
huong ctuia cau tric 1én cac thong s6 nhiét dong luc

hoc.
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