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Received:  01/5/2022 In this paper, molecular dynamics simulation is applied to investigate 

the structural evolution of 2D GaN materials using Stillinger – Weber 

interaction potential at 0 GPa. We have applied periodic boundary 

conditions to x and y directions. The process of structural evolution is 

analyzed via the total energy per atom, heat capacity, radial 

distribution function, distribution of coordination number, bond 

length, size of ring and atomic visualization, respectively. Our 

observations show that the phase transition is a first-order transition. 

Simulated results indicate that the melting temperature of the model is 

equal of 3760 ∓ 2 K. To see the correctness of the built models, the 

results of the present work are compared with the previous 

experimental and simulation data. The results indicated that the 

simulated total energy per atom, heat capacity, radial distribution 

function, distribution of coordination number and bond length are in 

good agreement with the experimental and other simulation data.  
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THÔNG TIN BÀI BÁO TÓM TẮT 

Ngày nhận bài:  01/5/2022 Trong bài báo này, mô phỏng động lực học phân tử đã được sử dụng 

để nghiên cứu quá trình nóng chảy của mô hình vật liệu hai chiều 

GaN với thế tương tác Stillinger – Weber ở áp suất 0 GPa. Điều kiện 

biên được áp dụng cho hai hướng x và y. Quá trình thay đổi cấu trúc 

của vật liệu được phân tích thông qua năng lượng tổng trên mỗi 

nguyên tử, nhiệt dung riêng, hàm phân bố xuyên tâm (PBXT), phân 

bố số phối trí, phân bố khoảng cách, phân bố vòng và mô hình trực 

quan. Chúng tôi quan sát thấy rằng sự chuyển pha của vật liệu là 

chuyển pha loại một. Kết quả mô phỏng của chúng tôi cho thấy nhiệt 

độ nóng chảy của mô hình vật liệu là 3760 ∓ 2 K. Để thấy được mực 

độ đúng đắn của mô hình xây dựng được, các kết quả nghiên cứu đã 

được so sánh với các kết quả thực nghiệm và mô phỏng trước đó. 

Các kết quả chỉ ra rằng năng lượng tổng trên nguyên tử, nhiệt dung 

riêng, hàm PBXT, phân bố số phối trí, độ dài liên kết phù hợp tốt với 

số liệu thực nghiệm và mô phỏng. 
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1. Giới thiệu 

Giống như vật liệu graphene, rất nhiều vật liệu 2D khác đã được tách khỏi cấu trúc tinh thể 

phân lớp của thành phần tương ứng, có liên kết cộng hóa trị nội lớp mạnh và liên kết giữa các lớp 

yếu bị chi phối bởi tương tác van der Waals yếu [1]-[3] chẳng hạn như BN [4], kim loại chuyển 

tiếp đơn lớp dichalcogenide [5], [6], chalcogenide kim loại nhóm III và IV [7], [8], phốt pho [9], 

[10]. Ngoài ra, các vật liệu 2D vênh như silicene, germanene và stanine [11]-[14] đã được báo 

cáo là ổn định, trong đó sự tương tác giữa các lớp trong vật liệu bị chi phối bởi sự hình thành liên 

kết cộng hóa trị sp3. Các vật liệu bán dẫn nhóm III nitride hai chiều đã được quan tâm rất lớn của 

các nhà nghiên cứu cho các ứng dụng trong các lĩnh vực quang điện tử. Gallium nitride GaN 

được xem là chất bán dẫn thế hệ thứ ba đã và đang được quan tâm nhiều trong các ngành công 

nghiệp cũng như trong học thuật. Điều đó cho thấy, GaN là vật liệu có nhiều hứa hẹn cho các ứng 

dụng trong ngành điện tử và các thiết bị quang điện tử [15], [16]. Vật liệu đa tinh thể GaN đầu 

tiên được tổng hợp vào năm 1932 bởi Johnson và cộng sự, bằng cách cho NH3 chảy qua Ga lỏng 

ở nhiệt độ cao [17]. Kết quả kiểm tra cho thấy, vật liệu này có độ ổn định lên đến 800oC. Đến 

năm 1972, Manasevit và cộng sự [18], [19] đã tạo ra các lớp GaN mọc ghép (epitaxy) pha hơi 

hữu cơ kim loại đầu tiên (MOVPE). Tuy nhiên, các lớp này vẫn còn thô và không trong suốt do 

sự không khớp về mạng tinh thể giữa sapphire và GaN. Đáng chú ý vào năm 2014 giải thưởng 

Nobel về Vật lý đã trao cho Isamu Akasaki, Hiroshi Amano và Shuji Nakamura cho phát minh ra 

điốt phát ánh sáng xanh hiệu quả giúp tạo ra các nguồn ánh sáng trắng sáng và tiết kiệm năng 

lượng, được thực hiện chủ yếu dựa trên GaN [20]. Vật liệu GaN đơn lớp với cấu trúc tổ ong 

phẳng đã được chế tạo thành công bằng cách tái tạo lại cấu trúc GaN wurtzite dạng khối thành 

cấu trúc graphit 2D [21], [22]. Cho đến nay, các công trình nghiên cứu về GaN đơn lớp tập trung 

chủ yếu vào các đặc tính điện, quang học và đặc tính điện áp, hứa hẹn những ứng dụng tiềm năng 

trong quang điện tử, chẳng hạn như điốt phát sáng và laser [23], [24]. Bên cạnh các nghiên cứu 

thực nghiệm, các đặc trưng cấu trúc của vật liệu GaN cũng được quan tâm nghiên cứu bằng các 

phương pháp lý thuyết khác nhau [25]-[28]. Lee và cộng sự [25] đã sử dụng phương pháp lý 

thuyết phiếm hàm mật độ để dự đoán cấu trúc điện tử của ống GaN (GaNNT). Kết quả nghiên 

cứu cho thấy rằng, cấu trúc của ống GaNNT dạng zigzag và dạng armchair có vùng cấm trực tiếp 

và gián tiếp dọc theo trục của ống. Đến năm 2004, Jeng và cộng sự [26] đã khảo sát các đặc tính 

cơ học của ống GaNNT bằng phương pháp mô phỏng động lực học phân tử cổ điển (MD). Các 

tác giả đã tìm thấy rằng nhiệt độ có thể có ảnh hưởng đáng kể đến các đặc tính cơ học của 

GaNNT. Tiếp theo đó, vào năm 2006, Wang và cộng sự [27] đã nghiên cứu quá trình nóng chảy 

của GaNNT đơn tinh thể kiểu wurtzite cũng bằng phương pháp mô phỏng MD. Các kết quả cho 

thấy rằng, sự nóng chảy ban đầu xảy ra ở bề mặt của ống và sau đó lan rộng vào bên trong ống. 

Phương pháp mô phỏng động lực phân tử cổ điển không cân bằng cũng được tác giả Wang và 

cộng sự sử dụng để tính toán độ dẫn nhiệt của GaNNT dọc theo trục của ống. Các tác giả đã chỉ 

ra rằng, khi nhiệt độ tăng thì độ dẫn nhiệt của ống giảm xuống [28]. Nhiệt độ nóng chảy của vật 

liệu khối GaN vẫn là một vấn đề chưa được hiểu biết rõ ràng vì sự khó khăn của thực nghiệm liên 

quan đến nhiệt độ nóng chảy và áp suất rất cao để ngăn chặn sự phân huỷ của N2 trước khi nóng 

chảy [27]. Dự đoán lý thuyết của tác giả Van Vechten cho thấy rằng, nhiệt độ nóng chảy của vật 

liệu khối GaN là 2791 K [29], trong khi đó Nord và cộng sự đã sử dụng phương pháp mô phỏng 

MD để xác định nhiệt độ nóng chảy của GaN là 3500±500 K ở áp suất 20 kbars [30]. Cũng bằng 

phương pháp mô phỏng MD đối với vật liệu GaN một pha và hai pha, nhóm tác giả Harafuji và 

cộng sự đã chỉ ra rằng nhiệt độ nóng chảy của vật liệu là 3200 K và 2550 K ở áp suất 10−4 GPa 

tương ứng [31]. Các đặc tính vật lý của vật liệu GaN có cấu trúc nano đã được quan tâm nghiên 

cứu, tuy nhiên những hiểu biết về quá trình nóng chảy của vật liệu GaN tinh thể đơn lớp vẫn còn 

nhiều tranh luận. 

Trong nghiên cứu này, chúng tôi sử dụng phương pháp mô phỏng MD để làm rõ quá trình 

nóng chảy của vật liệu GaN hai chiều. Quá trình nóng chảy của vật liệu được đặc trưng bởi sự 
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thay đổi của các đại lượng như: năng lượng tổng trên mỗi nguyên tử, nhiệt dung riêng, hàm phân 

bố xuyên tâm (PBXT), phân bố số phối trí, phân bố khoảng cách, phân bố vòng cũng như mô 

hình trực quan hai chiều. Vì vậy, các đại lượng này được sử dụng để xác định nhiệt độ chuyển 

pha cũng như sự thay đổi cấu trúc của vật liệu khi nhiệt độ thay đổi ở áp suất bằng 0 GPa. 

2. Phương pháp nghiên cứu 

Quá trình nóng chảy của mô hình GaN hai chiều phẳng được nghiên cứu bằng phương pháp 

mô phỏng động lực học phân tử với thế tương tác Stillinger – Weber (SW) với các hệ số thế được 

lấy từ tài liệu tham khảo [32]. Thế tương tác SW không chỉ tái hiện được các đặc tính cơ học cơ 

bản, các đặc trưng cấu trúc mà còn có thể mô tả tốt cấu trúc nguyên tử của vật liệu. Mô hình tinh 

thể hai chiều GaN bao gồm 10400 (5200 nguyên tử Ga và 5200 nguyên tử N) nguyên tử được 

xây dựng từ cấu trúc GaN wurtzite, chiều dài liên kết Ga-N là 1,87 Å được lấy từ kết quả tính 

toán bằng phương pháp mô phỏng DFT của nhóm tác giả Chen và cộng sự [33]. Kích thước của 

mô hình là 208.2886 × 222.0096 Å2. Chúng tôi sử dụng phần mềm LAMMPS cho mô phỏng của 

hệ với thuật toán Verlet và bước thời gian mô phỏng là 0,001 ps [34]. Mô hình GaN hai chiều 

ban đầu được tạo ra ở nhiệt độ 300 K và được hồi phục trong thời gian 105 bước mô phỏng cho 

đến khi hệ đạt trạng thái cân bằng. Sau đó, hệ được nung nóng từ 300 K đến 5000 K với tốc độ 

nung nóng là 1012 K/s ở chế độ NPT với áp suất bằng 0 GPa. Để kiểm soát áp suất, chúng tôi sử 

dụng bộ điều áp Nose-Hoover được thực hiện trong LAMMPS [34]. Điều kiện biên tuần hoàn 

được áp dụng cho các hướng x và y, các nguyên tử theo hướng z được cố định ở vị trí z=8.474 Å. 

Phân bố vòng được tính toán bằng phần mềm ISAACS [35]. Để trực quan hoá mô hình hai chiều 

của vật liệu GaN, chúng tôi sử dụng phần mềm VMD [36]. Để tính toán phân bố số phối trí và 

phân bố khoảng cách, chúng tôi sử dụng bán kính cắt bằng 2,47 Å là vị trí nhỏ nhất sau đỉnh đầu 

tiên của hàm PBXT ở nhiệt độ 5000 K. Cần lưu ý rằng, để phân tích các thông số cấu trúc, các 

mô hình nhận được ở mỗi nhiệt độ sẽ được hồi phục trong khoảng thời gian 105 bước mô phỏng. 

3. Kết quả và thảo luận 

3.1. Sự thay đổi của năng lượng tổng và nhiệt dung riêng theo nhiệt độ 

 
Hình 1. Đồ thị của năng lượng tổng trên mỗi nguyên tử và nhiệt dung riêng theo nhiệt độ  

Hình 1 cho thấy sự phụ thuộc của năng lượng tổng (Etổng) trên mỗi nguyên tử theo nhiệt độ 

(đường màu xanh). Chúng ta có thể thấy trong khoảng nhiệt độ từ 300 K đến 3710 K, năng lượng 

tổng trên mỗi nguyên tử biến đổi tuyến tính với nhiệt độ. Điều này cho thấy vật liệu đang ở trạng 

thái rắn với dạng cấu trúc tinh thể lục giác, trong đó các nguyên tử của mô hình chủ yếu thực hiện 

các dao động nhiệt xung quanh vị trí cân bằng của chúng. 
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Ở nhiệt độ T1 = 3710 K, năng lượng tổng trên mỗi nguyên tử tăng đột ngột cho đến nhiệt độ T2 

= 3810 K. Điều này có nghĩa là mô hình bắt đầu xảy ra sự nóng chảy ở nhiệt độ 3710 K. Như vậy 

chúng ta có thể thấy rằng, quá trình nóng chảy diễn ra trong khoảng nhiệt độ từ 3710 K đến 3810 

K. Trong khoảng nhiệt độ lớn hơn nhiệt độ T2 = 3810 K, năng lượng tổng trên mỗi nguyên tử lại 

biến đổi tuyến tính theo nhiệt độ. Điều này có nghĩa là vật liệu đã chuyển sang trạng thái lỏng 

hoàn toàn. Như vậy, nhiệt độ nóng chảy của vật liệu được xác định là Tm= (T1 + T2)/2 = 3760 K. 

Giá trị này rất gần với nhiệt độ nóng chảy 3500 ± 500 K được tính toán bằng phương pháp mô 

phỏng động lực học phân tử (MD) ở áp suất 20 kbar của tác giả Nord và cộng sự [30]. Tuy nhiên, 

nhiệt độ nóng chảy hoàn toàn T2 = 3810 K thấp hơn giá trị 4000 K. Nhiệt độ nóng chảy Tm được 

tìm thấy khá cao so với kết quả 3200 K của tác giả Harafuji và cộng sự [31]. Kết quả mô phỏng 

của chúng tôi cũng cao hơn so với kết quả thực nghiệm 3400 K của tác giả Porowski và cộng sự 

[37] được thực hiện ở áp suất 9 GPa và lớn hơn rất nhiều so với các kết quả thực nghiệm 2493 K 

[38] và 2573 K [39]. Tuy nhiên, giá trị Tm=3760 K thấp hơn nhiều so với nhiệt độ nóng chảy 

4200 K của ống nano GaN [27]. Có thể thấy rằng, các kết quả tính toán nhiệt độ nóng chảy của 

vật liệu GaN có sự khác nhau đáng kể. Cần chú ý rằng, nhiệt độ nóng chảy của vật liệu GaN có 

sự khác nhau là do sự khác nhau về điều kiện áp suất, cũng như dạng cấu trúc của vật liệu (dạng 

khối hoặc dạng ống). Kết quả tính toán của chúng tôi dựa trên mô hình GaN hai chiều và ở điều 

kiện áp suất 0 GPa. Nhiệt độ nóng chảy của vật liệu cũng được xác định thông qua nhiệt dung 

riêng (đường màu vàng đậm Hình 1). Nhiệt dung riêng ở áp suất là hằng số P=0 GPa được xác 

định bởi hệ thức 𝐶𝑝 =
∆𝐸

∆𝑇
, trong đó khoảng nhiệt độ ∆T=10 K. Chúng ta có thể thấy rằng, Cp có 

một đỉnh cao nhất xung quanh nhiệt độ 3760 K. Điều này cho thấy sự chuyển pha của vật liệu là 

chuyển pha loại một và nhiệt độ Tm=3760 K được xem là nhiệt độ nóng chảy của vật liệu phù hợp 

với giá trị được xác định trên hàm năng lượng tổng. 

3.2. Hàm phân bố xuyên tâm dưới ảnh hưởng của nhiệt độ 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Hình 2. Hàm phân bố xuyên tâm của cặp Ga-N ở các nhiệt độ khác nhau 
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Hình 2 cho thấy hàm phân bố xuyên tâm của mô hình vật liệu GaN thay đổi theo nhiệt độ. 

Chúng ta có thể thấy rằng, ở nhiệt độ 300 K, hàm PBXT có nhiều đỉnh nhọn và cao, độ cao đỉnh 

đầu tiên rất lớn có giá trị khoảng 19,05 Å. Hình dạng của đỉnh cao và nhọn cho thấy ở nhiệt độ 

này mô hình vật liệu đang ở trạng thái rắn tinh thể với trật tự cấu trúc cao. Ở nhiệt độ 3710 K, độ 

cao của các đỉnh giảm mạnh và đỉnh thứ nhất cao khoảng 9,2 Å, đỉnh thứ hai và thứ ba có độ cao 

rất nhỏ, một số đỉnh ở xa hơn không còn xuất hiện. Điều này cũng cho thấy rằng quá trình nóng 

chảy của vật liệu bắt đầu xảy ra. Quá trình nóng chảy của vật liệu xảy ra rõ ràng hơn khi nhiệt độ 

tăng đến 3760 K, ở nhiệt độ này có thể thấy rằng độ cao đỉnh thứ nhất tiếp tục giảm mạnh, hình 

dạng đỉnh không nhọn và mở rộng hơn. Đỉnh thứ hai và đỉnh thứ ba giảm rất mạnh. Điều này có 

nghĩa mô hình đã bắt đầu chuyển sang trạng thái nóng chảy. Tuy nhiên, ở nhiệt độ này mô hình 

chưa chuyển sang trạng thái lỏng hoàn toàn mà tồn tại đồng thời trạng thái rắn – lỏng. Tại nhiệt 

độ 3810 K, hàm PBXT chỉ tồn tại một đỉnh duy nhất với độ cao rất nhỏ, đỉnh thứ hai và đỉnh thứ 

ba không còn tồn tại. Điều đó cho thấy mô hình đã chuyển sang trạng thái lỏng hoàn toàn. Hiện 

tượng này càng thể hiện rõ ràng qua hàm PBXT ở nhiệt độ 5000 K. Chúng ta cũng có thể thấy 

rằng, ở nhiệt độ T<Tm khoảng cách Ga-N tập trung chủ yếu xung quanh giá trị 1,87 Å. Tuy nhiên, 

khi nhiệt độ tăng đến T>Tm khoảng cách Ga-N tăng. Hiện tượng khoảng cách Ga-N tăng khi nhiệt 

độ tăng từ 3760 K đến 5000 K giống như hiện tượng khi nung nóng các cấu trúc tinh thể đơn 

nguyên tử đã được giải thích trong nghiên cứu [40]. 

3.3. Phân bố khoảng cách 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

   

 Hình 3. Phân bố khoảng cách Ga-N ở các nhiệt độ khác nhau 

Chi tiết hơn về quá trình nóng chảy của vật liệu được mô tả trên Hình 3. Hình 3 cho thấy sự 

phân bố khoảng cách ở các nhiệt độ khác nhau. Chúng ta có thể thấy rằng ở nhiệt độ thấp (ở 700 

K), phân bố khoảng cách phân bố trong vùng hẹp và độ cao của đỉnh rất lớn, vị trí của đỉnh tập 

trung ở 1,87 Å tương ứng với vị trí của đỉnh đã được chỉ ra trên hàm PBXT (ở Hình 2). Khi nhiệt 

độ tăng, phân bố khoảng cách mở rộng hơn và vị trí đỉnh gần như không đổi cho đến nhiệt độ 

3760 K. Tuy nhiên, ở nhiệt độ lớn hơn nhiệt độ Tm=3760 K vị trí đỉnh dịch đến khoảng cách lớn 
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hơn, cụ thể ở nhiệt độ 3810 K vị trí đỉnh ở 1,93 Å và ở nhiệt độ 5000 K ở vị trí 1,98 Å tương ứng 

với vị trí đỉnh của hàm PBXT trên Hình 2. 

3.4. Mô hình trực quan 

Quá trình nóng chảy của vật liệu GaN cũng được xem xét thông qua kết quả trực quan mô 

hình hai chiều xung quanh nhiệt độ nóng chảy. Hình 4 cho thấy cấu trúc hai chiều của mô hình 

GaN ở ba nhiệt độ 3710 K, 3760 K và 3810 K. Có thể thấy rằng, ở nhiệt độ 3710 K cấu trúc hai 

chiều bắt đầu xuất hiện các khuyết tật cấu trúc bên cạnh cấu trúc lục giác. Vị trí xuất hiện các 

khuyết tật chính là điểm khởi phát cho các quá trình nóng chảy của vật liệu. Các khuyết tật cấu 

trúc xuất hiện nhiều hơn ở nhiệt độ 3760 K. Tuy nhiên, trong mô hình vẫn tồn tại đồng thời cả 

cấu trúc tinh thể và các khuyết tật cấu trúc. Điều này cho thấy sự chuyển pha cấu trúc là chuyển 

pha loại một. Cấu trúc tinh thể gần như bị phá vỡ hoàn toàn và thay vào đó là các khuyết tật cấu 

trúc khi nhiệt độ tăng đến 3810 K. Điều này có nghĩa là mô hình đã chuyển sang trạng thái lỏng 

hoàn toàn. Có thể thấy rằng, quá trình nóng chảy của vật liệu diễn ra trong khoảng thời gian ngắn 

so với quá trình nóng chảy của vật liệu graphene hai chiều đã được báo cáo trong các nghiên cứu 

trước đó. 

 
Hình 4. Mô hình trực quan GaN hai chiều xung quanh nhiệt độ nóng chảy 

3.5. Phân bố số phối trí 

Để làm rõ quá trình nóng chảy của vật liệu GaN dưới ảnh hưởng của nhiệt độ, chúng tôi thực 

hiện phân tích sự phân bố số phối trí ở các nhiệt độ khác nhau. Hình 5 là phân bố số phối trí ở các 

nhiệt độ 300 K, 3710 K, 3760 K và 3810 K. Có thể thấy rằng, ở nhiệt độ thấp (300 K), hầu hết là 

số phối trí 3. Điều này có nghĩa mô hình đang ở trạng thái rắn tinh thể với cấu trúc tinh thể lục 

giác. Khi nhiệt độ tăng đến 3710 K, số phối trí 3 giảm xuống nhưng vẫn chiếm chủ yếu và đồng 

thời xuất hiện các số phối trí 2, 4, và 5. Điều này cho thấy rằng mô hình bắt đầu xảy ra sự nóng 

chảy. Ở nhiệt độ 3760 K, số phối trí 3 giảm mạnh xuống còn khoảng 62%, trong khi đó số phối 

trí 2, 4 và 5 tăng với khoảng 29% là số phối trí 4. Khi nhiệt độ tăng đến 3810 K, số phối trí 3 

giảm rất mạnh, điều này liên quan đến sự hình thành của các vòng cũng như sự phá vỡ của các 

vòng. Tuy nhiên, số phối trí 4 tăng mạnh nhất và chiếm tỷ lệ chủ yếu với khoảng 42%, các số 

phối trí 2, 5 và 6 có tỷ lệ nhỏ. 
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Hình 5. Phân bố số phối trí ở các nhiệt độ khác nhau 

3.6. Phân bố vòng 

Hình 6 cho thấy phân bố kích thước vòng ở các nhiệt độ khác nhau. Chúng ta có thể thấy rằng, 

ở nhiệt độ 300 K, mô hình chỉ chứa chủ yếu là vòng 6. Điều này có nghĩa là mô hình ở trong 

trạng thái rắn với cấu trúc tinh thể lục giác. Khi mô hình được nung nóng đến nhiệt độ 3710 K, tỷ 

lệ vòng 6 xuống còn khoảng 80%, đồng thời xuất hiện nhiều vòng có kích thước khác nhau, trong 

đó vòng 10 và vòng 3 chiếm tỷ lệ cao nhất khoảng 15% và 9% tương ứng. Điều này có nghĩa là 

mô hình bắt đầu xảy ra sự nóng chảy. Quá trình nóng chảy tiếp tục diễn ra khi nhiệt độ tăng đến 

3760 K, trong mô hình xuất hiện nhiều vòng với kích thước khác nhau, trong đó vòng 6 giảm 

mạnh, đồng thời vòng 3 tăng. Điều này cho thấy mô hình đã chuyển sang trạng thái nóng chảy, 

trong mô hình tồn tại đồng thời trạng thái rắn – lỏng. Mô hình chuyển sang trạng thái lỏng hoàn 

toàn khi nhiệt độ tăng đến 3810 K với vòng 6 chỉ chiếm khoảng 17%, trong khi đó vòng 3 là chủ 

yếu với khoảng 78% và một tỷ lệ nhỏ các vòng có kích thước khác nhau. Có thể thấy rằng, ở 

nhiệt độ 3810 K, tỷ lệ các vòng có kích thước lớn giảm, điều này liên quan đến việc đứt gãy của 

các vòng khi nhiệt độ tăng. Hiện tượng này cũng đã được chỉ ra trong nghiên cứu đối với mô 

hình graphen hai chiều [41]. 
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Hình 6. Phân bố vòng ở các nhiệt độ khác nhau 

4. Kết luận 

Quá trình nóng chảy của vật liệu hai chiều GaN được nghiên cứu bằng mô phỏng động lực 

học phân tử ở áp suất 0 GPa. Kết quả mô phỏng của chúng tôi cho thấy nhiệt độ nóng chảy của 

mô hình vật liệu là 3760 K. Giá trị này gần với giá trị thực nghiệm của Porowski và cộng sự và 

thấp hơn nhiều so với nhiệt độ nóng chảy của ống nano GaN. Chúng tôi cũng quan sát thấy, sự 

chuyển pha của vật liệu là chuyển pha loại một. 
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