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ARTICLE INFO ABSTRACT 

Received:  09/01/2024 In this paper, we investigated the effect of temperature on the 

microstructure and dynamics of the CdSe system by molecular 

dynamics simulation with the Stillinger – Weber interaction potential at 

a pressure of 0 GPa. CdSe system consists of 9955 atoms (4631 Cd and 

5324 Se) heated from 300K to 4000K under a speed of 10
12

 K/s with 

periodic boundary conditions. The microstructure of the CdSe system is 

analyzed through the pair radial distribution function, coordination 

number (CN) distribution, angle distribution and distance distribution 

at different temperatures. Calculation results show that the melting 

temperature of the CdSe model is 2200K. The model has a change from 

the wurtzite structure (CN  4) to the rocksalt structure (CN  6) and 

these results are consistent with results of the published work. The 

mobility of Cd and Se atoms is also studied through the mean square 

displacement and diffusion coefficient of Cd and Se atoms. 
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THÔNG TIN BÀI BÁO TÓM TẮT 

Ngày nhận bài:  09/01/2024 Trong bài báo này, chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng của nhiệt độ lên 

cấu trúc vi mô và động học của hệ CdSe bằng phương pháp mô phỏng 

động lực học phân tử với thế tương tác Stillinger – Weber tại áp suất 0 

GPa. Hệ CdSe gồm với 9955 nguyên tử (4631 Cd và 5324 Se) được 

nung nóng từ nhiệt độ 300K đến 4000K dưới tốc độ 10
12

 K/s với điều 

kiện biên tuần hoàn. Cấu trúc vi mô của hệ CdSe được phân tích thông 

qua hàm phân bố xuyên tâm cặp (PBXT), phân bố số phối trí (SPT), 

phân bố góc và phân bố khoảng cách tại các nhiệt độ khác nhau. Kết 

quả tính toán cho thấy rằng nhiệt độ nóng chảy của mô hình CdSe là 

2200K. Mô hình có sự thay đổi từ cấu trúc wurtzite (SPT  4) sang cấu 

trúc rocksalt (SPT  6) và kết quả này phù hợp với kết quả của các công 

trình đã công bố. Độ linh động của nguyên tử Cd và Se còn được 

nghiên cứu thông qua độ dịch chuyển bình phương trung bình (MSD) 

và hệ số khuếch tán của nguyên tử Cd và Se. 
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1. Giới thiệu 

Vật liệu bán dẫn loại II-VI như CdTe, CdS, CdSe… đã được quan tâm nghiên cứu rất sâu sắc 

trong hơn 60 năm qua bằng lý thuyết, thực nghiệm và mô phỏng trên máy tính. Các vật liệu này 

có vai trò quan trọng trong các lĩnh vực công nghệ, quang điện tử, chấm lượng tử, pin mặt trời... 

[1], [2].  

CdSe là một trong các vật liệu bán dẫn loại II-VI tiêu biểu và có nhiều ứng dụng quan trọng 

trong kỹ thuật như diode laser và senor nano. Do đó, vật liệu CdSe đã được quan tâm nghiên cứu 

rất lớn của các nhà khoa học trên thế giới. Các nghiên cứu này tập trung vào sự thay đổi vi cấu 

trúc của vật liệu dưới ảnh hưởng của nhiệt độ và áp suất. Bằng phương pháp phổ nhiễu xạ tia X, 

nghiên cứu [3] đã chỉ ra rằng cấu trúc của CdSe bao gồm các cấu trúc zinc-blende (ZB) và  

wurtzite (WZ). Sự thay đổi cấu trúc của tinh thể CdSe cũng được quan sát bằng phương pháp phổ 

nhiễu xạ tia X và sự hấp thụ quang phổ áp suất cao [4], [5]. Các kết quả cho thấy rằng tinh thể 

nano CdSe biến đổi từ cấu trúc wurtzite sang cấu trúc rock salt, kết quả này tương tự như quá 

trình biến đổi của các tinh thể được quan sát trong CdSe khối. Tuy nhiên áp suất chuyển pha của 

tinh thể nano từ 3,6 đến 4,9 GPa, khác với 2,0 GPa trong CdSe khối.  

Sự nở nhiệt và nhiệt dung riêng của vật liệu CdSe cũng được tính toán bằng phương pháp mô 

phỏng động lực học phân tử (ĐLHPT) với thế tương tác Tersoff. Kết quả cho thấy giá trị của hệ 

số nở nhiệt và nhiệt dung riêng tương ứng là 0,33.10
-5

 K
-1

 và 5,58 cal.K
-1

 [6]. Các kết quả nghiên 

cứu ĐLHPT cho thấy rằng dưới ảnh hưởng của áp suất, CdSe biến đổi từ cấu trúc wurtzite có số 

phối vị 4 sang cấu trúc rocksalt có số phối vị 6 đối với vật liệu CdSe khối [7] – [9] và tinh thể 

nano CdSe [10], [11]. Phương pháp tính từ nguyên lý ban đầu (ab initio) đã được sử dụng để 

quan sát sự thay đổi vi cấu trúc của vật liệu CdSe [12]. Kết quả đã báo cáo rằng CdSe chuyển từ 

cấu trúc wurtzite sang cấu trúc rocksalt. 

Tuy nhiên, các đặc tính cấu trúc vi mô của CdSe dưới ảnh hưởng của nhiệt độ cho đến nay vẫn 

chưa được nghiên cứu chi tiết bằng mô phỏng trên máy tính. Do đó, trong công trình này chúng 

tôi trình bày nghiên cứu chi tiết về mô phỏng vật liệu CdSe bằng phương pháp ĐLHPT trong 

khoảng nhiệt độ từ 300 K đến 4000 K. Động học của hệ CdSe dưới ảnh của nhiệt độ cũng được 

phân tích và trình bày. 

2. Phương pháp nghiên cứu 

Mô hình vật liệu CdSe bao gồm 9955 nguyên tử (4631 nguyên tử Cd và 5324 nguyên tử Se) 

có kích thước 67.283 x 67.283 x 67.283 Å
3
. Để thực hiện mô phỏng chúng tôi sử dụng phần mềm 

Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS) [13]. Đây là gói phần 

mềm mã nguồn mở được sử dụng trong mô phỏng ĐLHPT bằng việc sử dụng thuật toán Verlet 

để giải gần đúng phương trình của định luật Newton với bước thời gian là 1.0 fs. Tương tác giữa 

nguyên tử Cd và Se được thực hiện thông qua thế tương tác Stillinger – Weber (SW) với các hệ 

số thế được lấy từ tài liệu tham khảo [14]. 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. 

Ban đầu mô hình CdSe được tạo ra ở 300 K và hồi phục trong khoảng thời gian 10
5
 bước thời 

gian ở chế độ NPT (N là số hạt, P là áp suất và T là nhiệt độ) cho đến khi đạt trạng thái cân bằng. 

Điều kiện biên tuần hoàn được áp dụng cho cả ba hướng x, y và z. Mô hình cân bằng nhận được 

ở 300 K được nung nóng đến nhiệt độ 4000 K với tốc độ nung nóng là 10
12

 K/s ở áp suất 0 GPa. 

Trong mô phỏng ĐLHPT nhiệt độ và áp suất của mô hình CdSe được điều chỉnh bằng phương 

pháp Nosé-Hoover [13], [15], [16]. Phần mềm OVITO được sử dụng để trực quan hoá mô hình 

[17]. Để tính phân bố số phối trí và phân bố khoảng cách, chúng tôi sử dụng bán kính cắt, là vị trí 

nhỏ nhất sau đỉnh đầu tiên của hàm PBXT, bằng 3,45 Å  cho nhiệt độ nhỏ hơn 2200 K và 3,65 Å 

cho nhiệt độ lớn hơn hoặc bằng 2200 K. Cần lưu ý rằng, để phân tích các thông số cấu trúc và 

trực quan hoá các mô hình nhận được ở mỗi nhiệt độ sẽ được hồi phục trong khoảng thời gian 10
5
 

bước mô phỏng. 
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3. Kết quả và bàn luận 

3.1. Tổng năng lượng trên mỗi nguyên tử và nhiệt dung riêng dưới ảnh hưởng của nhiệt độ 

Hình 1 mô tả sự thay đổi của tổng năng lượng (ET) và nhiệt dung riêng (Cp) khi nhiệt độ thay 

đổi từ 300 K đến 4000 K. Chúng ta có thể thấy rằng ET tăng tuyến tính từ nhiệt độ 300 K đến 

2000 K. Điều đó cho thấy rằng hệ đang ở trạng thái rắn, trong đó các nguyên tử chủ yếu thực 

hiện dao động nhiệt xung quanh vị trí cân bằng của nó. Ở nhiệt độ 2000 K, ET thay đổi đột ngột 

và sau đó tăng tuyến tính trở lại từ nhiệt độ 2450 K đến 4000 K. Điều này cho thấy rằng quá trình 

chuyển pha từ rắn sang lỏng bắt đầu xảy ra ở nhiệt độ 2000 K và hệ nóng chảy hoàn toàn ở vùng 

nhiệt độ lớn hơn 2450 K.  

Để đánh giá chính xác giá trị của nhiệt độ nóng chảy của hệ, chúng tôi tính toán nhiệt dung 

riêng (Hình 1 đường màu đen). Chúng ta biết rằng nhiệt dung riêng của hệ được xác định theo hệ 

thức    
  

  
, với ∆T=10 K. Từ hình 1, chúng ta thấy rằng nhiệt dung riêng có một đỉnh cao và 

nhọn tại vị trí 2200 K. Do đó nhiệt độ nóng chảy của hệ được xác định là Tm=2200 K. Giá trị này 

cao hơn so với nhiệt độ nóng chảy của hệ trong thực nghiệm [18]. Giá trị Tm cao hơn giá trị thực 

nghiệm có thể liên quan đến thế tương tác và kích thước mô hình chưa đạt so với hệ thực. 

  

Hình 1. Tổng năng lượng trên nguyên tử v  nhi t dung 
Hình 2.   m phân b  xuyên tâm củ  vật li u 

 dSe tại các nhi t độ khác nh u 

3.2. Đặc tính cấu trúc của vật liệu CdSe dưới ảnh hưởng của nhiệt độ 

Sự thay đổi cấu trúc trong mô hình vật liệu CdSe cũng được nghiên cứu thông qua PBXT tại 

các nhiệt độ khác nhau (hình 2). Tại nhiệt độ 300 K, hàm PBXT của mô hình vật liệu có nhiều 

đỉnh nhọn, trong đó đỉnh thứ nhất, đỉnh thứ hai và đỉnh thứ ba có vị trí lần lượt tại 2,65Å, 4,25Å 

và 5,05Å và có độ cao lần lượt là 6,06, 4,03 và 2,65. Sự phân bố và hình dạng của các đỉnh trong 

hàm PBXT tại 300 K đã cho thấy mô hình đang tồn tại trật tự cấu trúc cao. Điều này có thể chứng 

tỏ rằng mô hình vật liệu CdSe đang ở trạng thái rắn kết tinh. Kết quả vị trí đỉnh thứ nhất tại nhiệt 

độ 300 K của chúng tôi phù hợp tốt với kết quả đã công bố của tác giả Benkabou và cộng sự [6]. 

Khi nhiệt độ tăng, vị trí của đỉnh thứ nhất trong các hàm PBXT tăng nhẹ, trong khi vị trí của các 

đỉnh còn lại gần như không đổi, nhưng độ cao của các đỉnh bị thay đổi rất đáng kể. Tại nhiệt độ 

2100 K, hàm PBXT có độ cao của đỉnh thứ nhất và đỉnh thứ hai lần lượt là 3,23 và 2,52, và có 

các đỉnh còn lại gần như biến mất. Kết quả này đã cho thấy trong mô hình vật liệu CdSe bắt đầu 

diễn ra sự nóng chảy. Tại nhiệt độ 2200 K, vị trí đỉnh thứ nhất của hàm PBXT dịch chuyển nhẹ 

sang bên phải, tại 2,75Å, và có độ cao giảm mạnh, bằng 3,64, các đỉnh thứ hai và thứ ba gần như 

biến mất. Điều này chứng tỏ, mô hình đã chuyển sang trạng thái lỏng. Kết quả này cũng được xác 

nhận thông qua hình dạng của hàm PBXT tại nhiệt độ 2300 K, trong đó đỉnh thứ nhất của hàm 

PBXT tại 2,75Å, đỉnh thứ hai và thứ ba hoàn toàn biến mất. 
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Sự thay đổi cấu trúc của mô hình CdSe theo nhiệt độ còn được phân tích thông qua hàm 

PBXT giữa các cặp nguyên tử tại các nhiệt độ khác nhau. Hình 3 thể hiện hàm PBXT của các cặp 

( )Cd Seg r , ( )Cd Cdg r  và ( )Se Seg r  tại các nhiệt độ 2100 K, 2200 K và 2450 K. Tại nhiệt độ 2100 

K, vị trí đỉnh thứ nhất của các hàm PBXT của ( )Cd Seg r , ( )Cd Cdg r  và ( )Se Seg r  lần lượt là 

2,65Å, 4,35Å và 4,35Å. Khi nhiệt độ tăng, đỉnh thứ nhất hàm PBXT của các cặp có vị trí tăng 

nhẹ, độ cao giảm và mở rộng hơn. Các đỉnh xa của hàm PBXT của các cặp biến mất dần khi 

nhiệt độ tăng. Từ các kết quả phân tích, chúng tôi có thể kết luận rằng cấu trúc của mô hình vật 

liệu CdSe phụ thuộc vào nhiệt độ và mô hình nóng chảy hoàn toàn khi nhiệt độ cao hơn 2450 K.  

 
Hình 3.   m phân b  xuyên tâm củ  các cặp  d-Se, Cd- d v  Se-Se củ  vật li u  dSe  

tại các nhi t độ khác nh u 

 
 

Hình 4. Phân b  s  ph i trí củ  vật li u  dSe tại các nhi t độ khác nh u 
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Sự thay đổi cấu trúc của mô hình vật liệu CdSe theo nhiệt độ còn được phân tích thông qua 

việc tính toán phân bố số phối trí và phân bố góc tại các nhiệt độ khác nhau. Hình 4 thể hiện phân 

bố góc của mô hình vật liệu CdSe tại các nhiệt độ khác nhau. Tại nhiệt độ 300 K, phân bố số phối 

trí có đỉnh tại 4. Kết quả này chứng tỏ, mô hình đang có cấu trúc wurtzite. Khi nhiệt độ tăng, đỉnh 

của phân bố số phối trí có xu hướng dịch chuyển về phía bên phải. Điều này chứng tỏ số phối trí 

của mô hình vật liệu CdSe tăng và gần bằng 6 khi nhiệt độ tăng. Từ kết quả này, chúng tôi có thể 

kết luận rằng mô hình vật liệu CdSe chuyển từ cấu trúc wurtzite (SPT  4) sang cấu trúc rocksalt 

(SPT6). Kết quả này phù hợp với kết quả đã được công bố trong công trình [7], [9]. 

 
Hình 5. Phân b  khoảng cách củ  cặp  d-Se củ  vật li u  dSe tại các nhi t độ khác nh u 

 

Hình 5 trình bày phân bố khoảng cách của mô hình vật liệu CdSe tại các nhiệt độ 300 K, 2000 

K, 2500 K và 4000 K. Từ kết quả hình 5, chúng ta thấy rằng, phân bố khoảng cách của mô hình 

vật liệu CdSe có đỉnh tại vị trí 2,64Å. Khi nhiệt độ tăng, đỉnh của hàm PBXT dịch chuyển nhẹ về 

phía phải. Kết quả này cho thấy khoảng cách giữa các nguyên tử trong mô hình CdSe tăng nhẹ 

khi nhiệt độ tăng. 

3.3. Đặc tính động học dưới ảnh hưởng của nhiệt độ 

Để làm sáng tỏ sự phụ thuộc của các đặc tính động học của mô hình CdSe vào nhiệt độ, chúng 

tôi đã nghiên cứu độ dịch chuyển bình phương trung bình (MSD) theo thời gian, cũng như hệ số 

khuếch tán của các nguyên tử trong mô hình CdSe ở các nhiệt độ khác nhau.  

MSD của ion α được tính bởi: 

 
22

1

1
( ) ( ) (0)

N

i

r t r t r
N



 

                                      (1)  

trong đó, ( )r t  là vectơ vị trí của ion α tại thời điểm t. 

Hình 6 là MSD của nguyên tử Cd (a) và Se (b) tại các nhiệt độ khác nhau trong khoảng thời 

gian 300 ps so với thời điểm bắt đầu tính MSD. Có thể thấy rằng ở nhiệt độ thấp (nhỏ hơn 

2200K) dưới điểm nóng chảy, giá trị của MSD là không đáng kể. Điều này có nghĩa là các 

nguyên tử liên kết chặt chẽ với nhau và chỉ dao động nhẹ xung quanh vị trí cân bằng của chúng, 

mô hình tồn tại ở trạng thái rắn. Giá trị MSD tăng mạnh khi nhiệt độ tăng đến 2200 K (trên điểm 

nóng chảy), cho thấy trong mô hình CdSe có sự phá vỡ các liên kết giữa các nguyên tử. Do đó 

các nguyên tử chuyển động nhanh hơn theo thời gian. Kết quả này cho thấy mô hình CdSe đã 
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chuyển sang trạng thái nóng chảy và nó lại một lần nữa khẳng định các kết quả được tính toán 

thông qua hàm năng lượng trung bình trên nguyên tử (hình 1) và hàm PBXT (hình 2) ở trên. Khi 

tăng nhiệt độ trên 2200 K, giá trị MSD tăng rất mạnh, cho thấy sự nóng chảy đã xảy ra hoàn toàn 

trong mô hình CdSe. 

  
(a) (b) 

Hình 6. Độ dịch chuyển bình phương trung bình củ   d ( ) v  Se (b) tại các nhi t độ khác nh u 

 
 

Hình 7. Sự phụ thuộc h  s  khuếch tán củ  nguyên tử  d v  Se trong vật li u  dSe v o nhi t độ 
 

Hệ số khuếch tán của nguyên tử Cd và Se trong mô hình có thể được tính thông qua MSD 

theo hệ thức Einstein,         
〈     〉

  
 [19], trong đó 〈     〉 là giá trị trung bình bình phương 

của độ dịch chuyển theo thời gian t. Hình 7 trình bày sự phụ thuộc của hệ số khuếch tán của mô 

hình CdSe vào các nhiệt độ khác nhau. Hệ số khuếch tán của Cd (DCd)  có giá trị từ 0,026 đến 

3,363  (10
-5

 cm
2
/s) và của Se (DCd) có giá trị từ 0,046 đến 2,74 (10

-5
 cm

2
/s) khi nhiệt độ tăng từ 

1800 K đến 2400 K. Từ hình 7, chúng ta thấy rằng DCd và DSe có giá trị gần bằng nhau khi nhiệt 

độ của mô hình CdSe nhỏ hơn 2200 K. Nhưng giá trị của DCd và DSe có sự chênh lệch rất đáng kể 

khi nhiệt độ của mô hình cao hơn 2200 K. Tỷ lệ DCd/DSe có giá trị từ 0,567 đến 1,225 khi nhiệt độ 
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tăng từ 1800 K đến 2400 K. Như vậy, kết quả tính toán này đã một lần nữa khẳng định rằng, 

nhiệt độ nóng chảy của mô hình bằng Tm=2200 K. 

4. Kết luận 

Mô hình CdSe được mô phỏng bằng phương pháp MD sử dụng thế tương tác Stillinger – 

Weber. Các đặc tính cấu trúc của mô hình CdSe cũng được nghiên cứu thông qua hàm PBXT, 

phân bố số phối trí, phân bố góc liên kết và phân bố khoảng cách. Theo kết quả của chúng tôi, mô 

hình CdSe có điểm nóng chảy vào khoảng Tm = 2200 K. Ngoài ra, mô hình CdSe còn chuyển từ 

cấu trúc tứ diện có phối trí số 4 (cấu trúc wurtzite) sang cấu trúc bát diện có phối trí số 6 (cấu trúc 

rocksalt) khi nhiệt độ cao hơn nhiệt độ nóng chảy. Kết quả này phù hợp với kết quả được công bố 

trước đó. Ngoài ra, chúng tôi còn nghiên cứu tính linh động của nguyên tử Cd và Se thông qua 

MSD và hệ số khuếch tán của nguyên tử Cd và Se. Kết quả cho thấy MSD và hệ số khuếch tán 

của nguyên tử Cd và Se thay đổi ít khi ở nhiệt độ thấp (nhỏ hơn Tm) và tăng mạnh ở vùng nhiệt 

độ cao (lớn hơn Tm). Điều này chứng tỏ các nguyên tử Cd và Se trong mô hình bị phá vỡ và 

chuyển động rất nhanh dưới nhiệt độ cao.  
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