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Tóm tắt  

Vật liệu hai chiều có cấu trúc bất đối xứng theo phương thẳng đứng (thường được gọi là vật liệu Janus hai chiều) có 
nhiều tính chất vật lý nổi trội mà không tồn tại trong các vật liệu đối xứng tương ứng của chúng. Bằng phương pháp lý 
thuyết phiếm hàm mật độ, chúng tôi khảo sát một cách có hệ thống các đặc trưng cấu trúc, các tính chất điện tử và truyền 
dẫn của đơn lớp Janus SiGeSe2. Đơn lớp Janus SiGeSe2 có cấu trúc tinh thể bất đẳng hướng với các hằng số mạng lần 
lượt là a = 7.03 Å và b = 4.01 Å. Đặc biệt, Janus SiGeSe2 sở hữu các đặc trưng cơ học dị hướng độc đáo với tỉ số Poisson 
âm. Kết quả tính toán chỉ ra rằng Janus SiGeSe2 là bán dẫn có vùng cấm năng lượng thẳng và ảnh hưởng của hiệu ứng 
tương tác spin-orbit lên cấu trúc vùng năng lượng điện tử của Janus SiGeSe2 là đáng kể. Hiệu ứng tương tác spin-orbit 
không chỉ làm cho các mức năng lượng bị tách ra mà còn làm giảm bề rộng vùng cấm của vật liệu. Janus SiGeSe2 có các 
đặc trưng truyền dẫn bất đẳng hướng và có độ linh động của điện tử cao phù hợp cho các ứng dụng trong các thiết bị điện 
tử và quang điện tử thế hệ mới. 

Từ khóa: Vật liệu Janus hai chiều; hiệu ứng tương tác spin-orbit; độ linh động của hạt tải; lý thuyết phiếm hàm mật 
độ. 

Abstract 

Two-dimensional asymmetric materials (also known as two-dimensional Janus materials) have many outstanding 
physical properties that do not exist in their corresponding symmetrical counterparts. By using density functional theory, 
we systematically investigate the structural characteristics, electronic and transport properties of Janus SiGeSe2 
monolayer. Janus SiGeSe2 monolayer has an anisotropic crystal structure with lattice constants of a = 7.03 Å và b = 
4.01 Å. In particular, Janus SiGeSe2 possesses unique anisotropic mechanical properties with negative Poisson’s ratio. 
The calculated results indicate that Janus SiGeSe2 is a direct bandgap semiconductor and the influence of spin-orbit 
coupling effect on the energy band structure of Janus SiGeSe2 is significant. The spin-orbit coupling effect not only causes 
the energy level spliting but also reduces the bandgap of the studied material. Janus SiGeSe2 has anisotropic transport 
characteristics and high electron mobility, which is suitable for applications in next generation electronic and 
optoelectronic devices. 

Keywords: Two-dimensional Janus materials; spin-orbit coupling effect; carrier mobility; density functional theory. 
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1. Giới thiệu 

Trong suốt gần hai thập kỷ qua, vật liệu hai 

chiều có cấu trúc lớp là một trong những đối 

tượng được cộng đồng nghiên cứu, cả lý thuyết 

lẫn thực nghiệm, tập trung nghiên cứu với quy 

mô lớn [1]. Nhiều vật liệu mới liên tục được thực 

nghiệm chế tạo thành công và một số lượng rất 

lớn các mô hình vật liệu hai chiều có cấu trúc lớp 

mới được đề xuất dựa trên các nghiên cứu lý 

thuyết [2]. Năm 2017, vật liệu hai chiều có cấu 

trúc bất đối xứng theo phương thẳng đứng là 

Janus MoSSe được thực nghiệm chế tạo thành 

công [3]. Việc chế tạo thành công Janus MoSSe 

đã làm phong phú thêm họ vật liệu hai chiều có 

cấu trúc lớp vốn đã rất phong phú kể từ khi 

graphene được tổng hợp thành công. Sự phá vỡ 

cấu trúc đối xứng trong các vật liệu Janus đã làm 

xuất hiện nhiều hiệu ứng vật lý đặc biệt và khác 

biệt so với các vật liệu đối xứng tương ứng của 

chúng [4]. Với các tính chất vật lý hấp dẫn, vật 

liệu hai chiều có cấu trúc bất đối xứng Janus 

ngày càng được quan tâm trong thời gian gần 

đây [5]. 

Trong số các vật liệu hai chiều có cấu trúc lớp 

được nghiên cứu gần đây, vật liệu nhóm IV 

monochalcogenide là những vật liệu không độc 

hại và có giá thành thấp. Nhiều vật liệu nhóm IV 

monochalcogenide đã được thực nghiệm chế tạo 

thành công, như SnS [6], SnSe [7], GeS hay 

GeSe [8]. Vật liệu nhóm IV chalcogenide cũng 

được tiên đoán là có nhiều triển vọng ứng dụng 

trong nhiều lĩnh vực khác nhau của công nghệ, 

chẳng hạn như ứng dụng trong pin mặt trời [8] 

hay trong các thiết bị quang-điện tử [9]. Cũng 

như nhiều họ vật liệu hai chiều khác, các hợp 

chất được hình thành từ các kim loại nhóm IV và 

nguyên tố chalcogen có thể tồn tại bền vững ở 

nhiều dạng thù hình với cấu trúc đối xứng khác 

nhau. Gần đây, SiS với đối xứng Pma2 [10] đã 

được đề xuất và được tiên đoán là có cấu trúc 

bền vững hơn một số thù hình khác của nhóm 

vật liệu này, chẳng hạn như như -SiS hay -SiS 

[11]. Một số cấu trúc bất đối xứng Janus hai 

chiều dựa trên SiX (X = S, Se, Te) cũng đã được 

đề xuất và nghiên cứu bằng phương pháp lý 

thuyết phiếm hàm mật độ [12, 13]. Các kết quả 

tính toán cho thấy rằng những cấu trúc Janus này 

có nhiều tính chất vật lý nổi trội với nhiều triển 

vọng ứng dụng trong công nghệ. 

Trong bài báo này, chúng tôi sử dụng phương 

pháp lý thuyết phiếm hàm mật độ để nghiên cứu 

các tính chất vật lý của đơn lớp Janus SiGeSe2, 

bao gồm các đặc trưng cấu trúc, tính chất cơ học, 

tính chất điện tử và độ linh động hạt tải. Ảnh 

hưởng của hiệu ứng tương tác spin-orbit lên các 

đặc trưng điện tử của Janus SiGeSe2 cũng đã 

được nghiên cứu và thảo luận trong bài báo này. 

Kết quả tính toán đem lại nhiều thông tin chi tiết 

về các đặc trưng vật lý cơ bản cũng như triển 

vọng ứng dụng của Janus SiGeSe2 trong công 

nghệ. 

2. Phương pháp tính toán 

Trong bài báo này, chúng tôi sử dụng phần 

mềm Vienna ab initio simulation package 

(VASP) [14, 15] để thực hiện các tính toán bằng 

lý thuyết phiếm hàm mật độ. Để khảo sát tương 

tác trao đổi tương quan trong hệ, chúng tôi sử 

dụng phương pháp gần đúng gradient suy rộng 

(GGA) với phiếm hàm PBE (Perdew, Burke và 

Ernzerhof) [16]. Bên cạnh đó, chúng tôi sử dụng 

phiếm hàm lai HSE06 [17] để hiệu chỉnh cấu 

trúc vùng năng lượng. Tương tác spin-orbit 

(SOC) đã được thêm vào trong các tính toán tự 

hợp để khảo sát ảnh hưởng của hiệu ứng SOC 

lên các đặc trưng điện tử của vật liệu. Để khảo 

sát vật liệu có cấu trúc bất đối xứng, chúng tôi 

cũng đã sử dụng các hiệu chỉnh lưỡng cực để xử 

lý các lỗi sinh ra cho các điều kiện biên tuần 

hoàn. Phương pháp chia lưới Monkhorst-Pack 

[18] đã được sử dụng để chia lưới vùng Brilloui 

và lưới với kích thước 12121 k-mesh đã được 

sử dụng cho các tính toán về tối ưu hóa cấu trúc 

và tính toán cấu trúc điện tử. Năng lượng ngưỡng 

được sử dụng trong phương pháp sóng phẳng là 
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500 eV. Ngưỡng hội tụ về năng lượng và lực 

được thiết lập lần lượt là 10–6 eV và 10–3 eV/A. 

Một khoảng chân không với kích thước 15 Å đã 

được chèn vào theo phương thẳng đứng để triệt 

tiêu các tương tác giữa các lớp lân cận. Chúng 

tôi thực hiện các mô phỏng động học phân tử 

nguyên lý đầu (AIMD) với tập hợp chính tắc ở 

nhiệt độ T = 300 K để kiểm tra độ bền nhiệt của 

vật liệu. Mô phỏng AIMD được thực hiện trong 

8000 bước với mỗi bước là 1 fs. Độ bền cơ học 

của vật liệu được kiểm tra dựa trên việc phân tích 

các hằng số đàn hồi và đối chiếu với tiêu chuẩn 

Born–Huang về độ bền cơ học. Chúng tôi sử 

dụng phương pháp thế biến dạng [19] để tính 

toán độ linh động của hạt tải trong đó các tham 

số truyền dẫn được tính toán bằng lý thuyết 

phiếm hàm mật độ. 

 
Hình 1. Cấu trúc tinh thể của vật liệu hai chiều đơn lớp Janus SiGeSe2 nhìn theo các hướng khác nhau. 

3. Kết quả và thảo luận 

3.1. Cấu trúc tinh thể 

Janus SiGeSe2 là vật liệu có cấu trúc bất đối 

xứng theo phương thẳng đứng có thể được hình 

thành từ SiSe hoặc GeSe bằng cách thay thế một 

lớp nguyên tử Si bằng một lớp nguyên tử Ge và 

ngược lại. Cấu trúc tinh thể của Janus SiGeSe2 

được trình bày ở Hình 1. Ô đơn vị của Janus 

SiGeSe2 là hình chữ nhật có chứa tám nguyên tử, 

bao gồm hai nguyên tử Si, hai nguyên tử Ge và 

bốn nguyên tử Se. Ở trạng thái cân bằng, Janus 

SiGeSe2 có các hằng số mạng là a = 7.03 Å và b 

= 4.01 Å. So với SiS (a = 6.62 Å và b = 3.96 Å) 

[20], Janus SiGeS2 có hằng số mạng lớn hơn. 

Liên kết giữa các nguyên tử Si và Ge trong Janus 

SiGeSe2 có chiều dài là dSi–Ge = 2.41 Å. Các liên 

kết Si–Se và Ge–Se có chiều dài lần lượt là dSi–

Se = 2.32 Å và dGe–Se = 2.39 Å. Mặc dù chênh 

lệch giữa dSi–Se và dGe–Se là không lớn nhưng 

cũng đã làm phá vỡ cấu trúc đối xứng gương 

trong SiGeSe2 và khi đó nó trở thành một vật liệu 

có cấu trúc bất đối xứng theo phương thẳng 

đứng.  

Chúng tôi thực hiện tính toán năng lượng cố 

kết để đánh giá độ bền của các liên kết bên trong 

vật liệu. Năng lượng cố kết được tính toán dựa 

trên năng lượng của các nguyên tử cấu thành vật 

liệu. Năng lượng cố kết Ecoh của Janus SiGeSe2 

có thể xác định thông qua biểu thức [12]: 

𝐸𝑐𝑜ℎ =
(𝑁Si𝐸Si+𝑁Ge𝐸Ge+𝑁Se𝐸Se)−𝐸𝑡𝑜𝑡

𝑁Si+𝑁Ge+𝑁Se
, (1) 
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trong đó Etot là năng lượng toàn phần của đơn 

lớp Janus SiGeS2; ESi, EGe và ES lần lượt là năng 

lượng của các đơn nguyên tử cô lập Si, Ge và S. 

NSi, NGe và NS lần lượt là số nguyên tử Si, Ge và 

S trong ô đơn vị. 

Năng lượng cố kết của Janus SiGeSe2 là 

4.59 eV/nguyên tử, tương đồng với giá trị năng 

lượng cố kết của một số cấu trúc cùng nhóm, 

chẳng hạn như Si2SeTe (4.66 eV/nguyên tử) hay 

Si2STe (4.85 eV/nguyên tử) [12]. Với năng 

lượng cố kết lớn, các liên kết nội nguyên tử trong 

Janus SiGeSe2 được cho là vững chắc. Đây là 

một thông tin quan trọng trong việc đánh giá sự 

bền vững cấu trúc của vật liệu. 

 

Hình 2. Mô phỏng AIMD về sự thăng giáng năng lượng toàn phần theo thời gian ở nhiệt độ phòng của Janus SiGeSe2. 

Hình chèn bên trong là cấu trúc tinh thể của Janus SiGeSe2 ở cuối quá trình mô phỏng. 

Tiếp theo, chúng tôi tiến hành mô phỏng 

AIMD để đánh giá độ bền nhiệt của đơn lớp 

Janus SiGeS2. Các mô phỏng AIMD được thực 

hiện ở nhiệt độ phòng (T = 300 K) trong thời 

gian đủ dài (8 ps) để có thể đánh giá một cách 

chính xác độ bền nhiệt của vật liệu. Hình 2 trình 

bày kết quả mô phỏng AIMD về độ thăng giáng 

năng lượng toàn phần của Janus SiGeSe2 ở nhiệt 

độ phòng theo thời gian. Kết quả mô phỏng cho 

thấy năng lượng toàn phần của Janus SiGeSe2 

chỉ thay đổi nhỏ trong suốt thời gian mô phỏng 

(biên độ dao động chỉ cỡ khoảng 0.5 eV). Cấu 

trúc tinh thể của Janus SiGeSe2 cuối quá trình 

mô phỏng bị biến dạng không đáng kể. Các liên 

kết hóa học vẫn bền vững và không xảy ra sự 

chuyển pha cấu trúc. Điều này chứng tỏ rằng 

Janus SiGeSe2 có cấu trúc bền vững ở nhiệt độ 

phòng. 

3.2. Độ bền cơ học và tính chất cơ học 

Chúng tôi tiếp tục tính toán các hệ số đàn hồi 

để đánh giá độ bền cơ học của Janus SiGeSe2. 

Đối với vật liệu hai chiều, chúng ta cần tính toán 

bốn hệ số đàn hồi độc lập C11, C12, C22 và C66. 

Các hệ số đàn hồi được tính toán thông qua mối 

liên hệ giữa năng lượng biến dạng và biến dạng 

trục. Janus SiGeSe2 có các hệ số đàn hồi tương 

đối thấp với C11 = 62.20 N/m, C12 = –7.03 N/m, 

C22 = 60.01 N/m và C66 = 7.07 N/m. Đặc biệt, hệ 

số C12 của Janus SiGeSe2 có giá trị âm nên có 

thể xuất hiện hiệu ứng “auxetic” (vật liệu có tỉ số 

Poisson âm) trong Janus SiGeSe2. Quan trọng 

hơn cả, điều kiện độ bền cơ học của Janus 

SiGeSe2 được đảm bảo do các hệ số đàn hồi của 

nó thỏa mãn điều kiện Born–Huang về độ bền cơ 

học (𝐶11𝐶22 − 𝐶12
2 > 0 và 𝐶66 > 0) [3]. 

Dựa trên kết quả tính toán các hệ số đàn hồi, 

chúng ta có thể phân tích sâu hơn về các đặc 

trưng cơ học của vật liệu thông qua tính toán mô-
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đun Young và tỉ số Poisson. Mô-đun Young và 

tỉ số Poisson của Janus SiGeSe2 là những đại 

lượng phụ thuộc vào hướng khảo sát do cấu trúc 

bất đẳng hướng trong mặt phẳng hai chiều của 

nó (𝑎 ≠ 𝑏). Biểu thức mô-đun Young Y2D() và 

tỉ số Poisson 𝜗(𝛼) được cho bởi [21]: 

 𝑌2D(𝛼) =  
𝐶11𝐶22−𝐶12

2

𝐶11Sin4𝛼+𝐶22Cos4𝛼+𝐴Sin2𝛼Cos2𝛼 
,

 (2) 

 𝜗(𝛼) =  
𝐶11Sin4𝛼+𝐶22Cos4𝛼−𝐵Sin2𝛼Cos2𝛼

𝐶11Sin4𝛼+𝐶22Cos4𝛼+𝐴Sin2𝛼Cos2𝛼 
, 

 (3) 

với 𝐴 =  (𝐶11𝐶22 − 𝐶12
2 )/𝐶66 − 2𝐶12; 𝐴 =

 𝐶11 + 𝐶22 − (𝐶11𝐶22 − 𝐶12
2 )/𝐶66 và  là góc 

giữa hướng khảo sát và trục x. 

 
Hình 3. Mô-đun Young (a) và tỉ số Poisson (b) của đơn lớp Janus SiGeSe2. 

Mo-đun Young Y2D() và tỉ số Poisson P() 

được biểu diễn ở Hình 3. Kết quả tính toán cho 

thấy rằng Janus SiGeSe2 có đặc trưng cơ học bất 

đẳng hướng rất mạnh với cả mô-đun Young và 

tỉ số Poisson phụ thuộc lớn vào hướng khảo sát. 

Điều này là phù hợp với cấu trúc tinh thể bất đối 

xứng lớn của Janus SiGeSe2 với tỉ số bất đối 

xứng ( = a/b) lên đến 1.75. Mô-đun Young của 

đơn lớp Janus SiGeSe2 cực đại theo hướng tương 

ứng với  = 0o (trục x) và đạt giá trị Y2D(0o) = 

61.37 N/m như biểu diễn trong Hình 3(a). Giá trị 

mô-đun Young dọc theo trục y cũng lớn xấp xỉ 

giá trị cực đại, Y2D(0o) = 59.21 N/m. Điều này có 

nghĩa là Janus SiGeSe2 dọc theo các trục x và y 

là cứng hơn so với các hướng khác. Tại  = 45o 

và  = 135o Janus SiGeSe2 có mô-đun Young 

nhỏ nhất, cỡ 22.50 N/m. Đây là hướng mềm nhất 

của Janus SiGeSe2. 

Hình 3(b) biểu diễn sự phụ thuộc của tỉ số 

Poisson vào góc . Chúng ta thấy rằng tỉ số 

Poisson của Janus SiGeSe2 có tính chất bất đẳng 

hướng mạnh. Tỉ số Poisson có giá trị lớn dọc 

theo hướng  = 45o và  = 135o và đặc biệt là nó 

có tỉ số Poisson âm với giá trị khá lớn theo hướng 

 = 0o và  = 90o, 𝜗(00) =  −0.117 và 

𝜗(900) =  −0.113. Vật liệu có chứa tỉ số 

Poisson âm như thế này còn có thể được gọi là 

vật liệu “auxetic”. Một số vật liệu nhóm IV–VI 

khác cũng tồn tại hiệu ứng “auxetic” như SiS hay 

SiSe [20]. Đơn lớp -phosphorene cũng là một 

vật liệu “auxetic” với tỉ số Poisson âm lên đến 

−0.267 [22]. Tỉ số Poisson âm trong Janus 

SiGeSe2 có thể được giải thích là do cấu trúc của 

nó giống như dạng bản lề nên chiều ngang có thể 

giãn nở ra khi kéo căng theo chiều dọc và ngược 

lại. Vật liệu “auxetic” được ứng dụng nhiều 

trong các công nghệ lưu trữ năng lượng cũng 

như các ứng dụng liên quan đến khả năng chống 

đứt gãy của nó. 

3.3. Tính chất điện tử 

Tính chất điện tử là một trong những tính chất 

quan trọng của vật liệu. Hiểu rõ các tính chất 

điện tử sẽ giúp chúng ta thấy rõ hơn các triển 

vọng ứng dụng vật liệu vào trong công nghệ, đặc 

biệt là công nghệ điện tử và quang-điện tử. Trên 

Hình 4, chúng tôi biểu diễn cấu trúc vùng năng 
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lượng điện tử và mật độ trạng thái riêng phần của 

Janus SiGeSe2 được tính toán bằng lý thuyết 

phiếm hàm mật độ với phiếm hàm trao đổi tương 

quan PBE. Ở trạng thái cơ bản, Janus SiGeSe2 là 

vật liệu bán dẫn có vùng cấm khá nhỏ, 0.86 eV 

(theo phiếm hàm PBE). Trong cấu trúc vùng 

năng lượng như biểu diễn ở Hình 4(a), cả cực đại 

vùng hóa trị (VBM) và cực tiểu vùng dẫn (CBM) 

đều nằm tại điểm  và hình thành nên vùng cấm 

thẳng của Janus SiGeSe2. Cấu trúc vùng năng 

lượng của Janus SiGeSe2 được hình thành với sự 

đóng góp chính của các orbitan p của các nguyên 

tử như biểu diễn trong Hình 4(b). Đóng góp của 

các orbitan Si–s và Ge–s cho sự hình thành vùng 

dẫn cũng rất đáng kể trong miền năng lượng mà 

chúng tôi khảo sát, tức từ –3 eV đến 3 eV. 

Đối với các hợp chất có chứa các nguyên tử 

có bán kính nguyên tử lớn, chẳng hạn như Se hay 

Ge, ảnh hưởng của tương tác spin-orbit (SOC) 

lên các tính chất điện tử của vật liệu là rất đáng 

kể. Để khảo sát ảnh hưởng của tương tác spin-

orbit lên các tính chất điện tử của Janus SiGeSe2, 

chúng tôi tiến hành tính toán cấu trúc vùng năng 

lượng điện tử của nó bằng cách sử dụng phương 

pháp PBE+SOC. Khi hiệu ứng SOC được tính 

đến, các suy biến trong cấu trúc vùng năng lượng 

tại các điểm đối xứng cao bị loại bỏ và xuất hiện 

sự tách mức năng lượng. Các tính toán của chúng 

tôi đã cho thấy rằng đã có sự tách mức năng 

lượng trong cấu trúc vùng năng lượng của Janus 

SiGeSe2 khi có mặt của hiệu ứng tương tác spin-

orbit như biểu diễn ở Hình 5(a). Hiệu ứng tương 

tác spin-orbit không chỉ làm tách các mức năng 

lượng mà còn làm giảm độ rộng vùng cấm của 

đơn lớp Janus SiGeSe2. Độ rộng vùng cấm của 

Janus SiGeSe2 được tính bằng phương pháp 

PBE+SOC là 0.75 eV, nhỏ hơn độ rộng vùng cấm 

được tính bằng phương pháp PBE (0.86 eV). 

 

Hình 4. Cấu trúc vùng năng lượng điện tử (a) và mật độ trạng thái riêng phần (b) của đơn lớp Janus SiGeSe2  

được tính bằng phiếm hàm PBE. 

Phiếm hàm PBE là một trong những phiếm 

hàm được sử dụng rộng rãi trong việc tính toán 

cấu trúc vùng năng lượng điện tử của vật liệu do 

sự đơn giản và tốn ít tài nguyên tính toán. Tuy 

vậy, độ rộng vùng cấm của các bán dẫn và điện 

môi được tính bằng phiếm hàm PBE được cho là 

không chính xác. Phiếm hàm lai HSE06 được 

xem là một giải pháp hợp lý để khắc phục nhược 

điểm này của phiếm hàm PBE. Cấu trúc vùng 

năng lượng điện tử của Janus SiGeSe2 được tính 

bằng phiếm hàm HSE06 được biểu diễn ở 

Hình 5(b). Kết quả tính toán cho thấy có sự 

tương đồng giữa vùng năng lượng điện tử được 

tính bằng phiếm hàm HSE06 và PBE. Tuy vậy, 

năng lượng vùng cấm của Janus SiGeSe2 được 

tính bằng phiếm hàm HSE06 là 1.70 eV, lớn hơn 

nhiều so với năng lượng vùng cấm tính bằng 

phiếm hàm PBE. Năng lượng vùng cấm của bán 
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dẫn và điện môi tính bằng phiếm hàm HSE06 

được cho là phù hợp hơn với các giá trị đo đạc 

bằng thực nghiệm. 

Công thoát điện tử cũng là một đặc trưng 

quan trọng của điện tử trong vật liệu. Đây là đại 

lượng dùng để đánh giá khả năng thoát hoàn toàn 

ra bên ngoài bề mặt vật liệu của các điện tử. 

Chúng ta có thể xác định được công thoát điện 

tử thông qua việc phân tích thế năng tĩnh điện 

của vật liệu. Với các cấu trúc bất đối xứng, 

chúng ta cần sử dụng hiệu chỉnh lưỡng cực để xử 

lý các sai lệch sinh ra do việc áp dụng điều kiện 

biên tuần hoàn. Với cấu trúc bất đối xứng theo 

phương thẳng đứng, bên trong Janus SiGeSe2 

tồn tại một điện trường nội theo phương thẳng 

đứng (do sự chênh lệch độ âm điện giữa các lớp 

nguyên tử ở hai bên). Điều này ảnh hưởng đáng 

kể đến các tính chất vật lý của vật liệu. Hình 6 

biểu diễn thế năng tĩnh điện của đơn lớp Janus 

SiGeSe2. Từ Hình 6, chúng ta thấy rằng có sự 

chênh lệch nhỏ của hai mức chân không giữa các 

bề mặt của Janus SiGeSe2 với giá trị là  = 

0.17 eV. Điều này là do có sự khác nhau về độ 

âm điện giữa các lớp nguyên tử ở hai phía của 

Janus SiGeSe2. Sự khác nhau giữa mức chân 

không giữa hai bề mặt sẽ làm cho công thoát điện 

tử ở hai bề mặt sẽ khác nhau. Công thoát điện tử 

được tính theo biểu thức: 

 = Evac – EF,                                              (4) 

trong đó Evac và EF lần lượt là mức chân không 

và mức Fermi. 

Kết quả tính toán cho thấy công thoát điện tử 

ở hai bề mặt 1 (mặt dưới Se–Si) và 2 (mặt trên 

Ge–Se) lần lượt là 7.35 eV và 7.52 eV. Với giá 

trị công thoát như vậy, các điện tử sẽ dễ dàng 

thoát ra khỏi bề mặt Si–Se hơn so với bề mặt  

Ge–Se. 

 
 

Hình 5. Cấu trúc vùng năng lượng của đơn lớp Janus SiGeSe2 được tính bằng phiếm hàm HSE06 (a) và PBE+SOC (b). 
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Hình 6. Thế năng tĩnh điện của đơn lớp Janus SiGeSe2. EF là mức Fermi, 1,2 là công thoát điện tử ở hai bề mặt  

của đơn lớp và  là độ chênh lệch mức chân không giữa hai bề mặt. 

3.4. Độ linh động của hạt tải 

Độ linh động của hạt tải (điện tử và lỗ trống) 

là một trong những đại lượng quan trọng trong 

tính chất truyền dẫn của vật liệu. Giá trị của độ 

linh động của hạt tải, đặc biệt là độ linh động của 

điện tử, là một thông số có ý nghĩa quan trọng 

trong việc đánh giá khả năng ứng dụng vật liệu 

vào trong công nghệ. Phương pháp thế biến dạng 

là một trong những phương pháp thông dụng 

được dùng để tính toán độ linh động của hạt tải 

[19]. Với vật liệu hai chiều, công thức tính độ 

linh động của hạt tải theo lý thuyết thế biến dạng 

là [23]: 

𝜇2𝐷 =  
𝑒ℏ3𝐶2𝐷

𝑘𝐵𝑇𝑚∗𝑚̅𝐸𝑑
2 ,   (5) 

trong đó e, ℏ và kB lần lượt là điện tích nguyên 

tố, hằng số Plank rút gọn và hằng số Boltzmann; 

T là nhiệt độ của hệ; C2D là mô đun đàn hồi và Ed 

là hằng số thế biến dạng; m* là khối lượng hiệu 

dụng và 𝑚̅ =  √𝑚𝑥𝑚𝑦 là khối lượng hiệu dụng 

trung bình của hạt tải.  

Chúng ta tính toán các tham số truyền dẫn m*, 

C2D và Ed được tính bằng phương pháp lý thuyết 

phiếm hàm mật độ dựa trên các biểu thức [23]: 

 
1

𝑚∗ =
1

ℏ2 |
𝜕2𝐸(𝑘)

𝜕𝑘2 |, (6) 

𝐶2𝐷 =
1

𝑉0

𝜕2𝐸

𝜕ℇ𝑢𝑛𝑖
2 ,                             (7) 

𝐸𝑑 =
Δ𝐸

ℇ𝑢𝑛𝑖
 ,                                   (8) 

với E(k) là năng lượng phụ thuộc vectơ sóng k; 

E là năng lượng toàn phần của hệ; V0 là diện tích 

ô đơn vị, 𝜀𝑢𝑛𝑖 là độ biến dạng trục dọc theo các 

hướng truyền dẫn x và y; ΔE là độ lệch năng 

lượng của cực tiểu vùng dẫn (CBM) (đối với 

điện tử) hoặc cực đại vùng hóa trị (VBM) (đối 

với lỗ trống) so với mức chân không do biến 

dạng trục gây nên. 
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Hình 7. Sự phụ thuộc của (a) năng lượng toàn phần và (b) năng lượng cực tiểu vùng dẫn (CBM)/cực đại vùng hóa trị 

(VBM) của đơn lớp Janus SiGeSe2. 

Bảng 1. Khối lượng hiệu dụng của hạt tải m* (m0), mô-đun đàn hồi C2D (N/m), hằng số thế  

biến dạng Ed (eV) và độ linh động hạt tải μ2D (cm2V–1s–1) dọc theo các hướng truyền dẫn x và y 

 của đơn lớp SiGeSe2. m0 là khối lượng điện tử tự do. 

 𝑚𝑥
∗  𝑚𝑦

∗  𝐶2𝐷
𝑥  𝐶2𝐷

𝑦
 𝐸𝑑

𝑥 𝐸𝑑
𝑦

 𝜇2𝐷
𝑥  𝜇2𝐷

𝑦
 

Điện tử 0.66 0.14 124.73 84.53 –7.07 –14.61 264.56 197.94 

Lỗ trống 2.26 0.44 124.73 84.53 –4.46 –8.07 59.18 62.92 

Khối lượng hiệu dụng của hạt tải phụ thuộc 

lớn vào hình dáng của cấu trúc vùng năng lượng 

ở lân cận điểm CBM (đối với điện tử) và VBM 

(đối với lỗ trống). Cấu trúc vùng năng lượng lân 

cận CBM/VBM càng phẳng thì khối lượng càng 

lớn do bình phương vi phân 𝜕2𝐸/𝜕ℇ𝑢𝑛𝑖
2  càng 

nhỏ như biểu diễn ở công thức (6). Khối lượng 

hạt tải có ý nghĩa quan trọng trong việc xác định 

độ linh động của hạt tải. Khối lượng hạt tải càng 

nhỏ thì khả năng phản ứng của hạt tải với trường 

ngoài càng nhanh và hạt tải có khả năng có độ 

linh động cao. Tuy vậy, độ linh động của hạt tải 

còn phụ thuộc vào mô-đun đàn hồi C2D và thế 

biến dạng Ed. Mô-đun đàn hồi C2D và thế biến 

dạng Ed có thể được tính toán bằng cách khảo sát 

sự phụ thuộc của năng lượng toàn phần và năng 

lượng của CBM/VBM vào độ biến dạng trục như 

biểu diễn ở Hình 6. Để tính toán mô-đun đàn hồi 

C2D và thế biến dạng Ed, chúng tôi sử dụng các 

biến dạng nhỏ từ –0.4% đến +0.4% dọc theo các 

hướng truyền dẫn x và y (ở đây dấu “+” và dấu 

“–” lần lượt dùng để biểu diễn biến dạng kéo và 

biến dạng nén). 

Trong Bảng 1, chúng tôi trình bày các kết quả 

tính toán các tham số truyền dẫn m*, C2D, Ed và 

độ linh động của các hạt tải μ2D (điện tử và lỗ 

trống) dọc theo các hướng truyền dẫn x và y. Kết 

quả tính toán cho thấy Janus SiGeSe2 có các đặc 

trưng truyền dẫn bất đẳng hướng dọc theo các 

hướng truyền dẫn x và y. Mặc dù Janus SiGeSe2 

có các điện tử với khối lượng hiệu dụng nhỏ 

nhưng do có thế biến dạng |Ed| khá lớn nên làm 

ảnh hưởng đáng kể đến giá trị của độ linh động. 

Độ linh động của điện tử dọc theo các hướng 

truyền dẫn x và y lần lượt là 𝜇2𝐷
𝑥 =

264.56 cm2V–1s–1 và 𝜇2𝐷
𝑦

= 197.94 cm2V–1s–1 

như trình bày trong Bảng 1. Độ linh động của lỗ 

trống nhỏ hơn nhiều so với độ linh động của điện 

tử. Dọc theo các hướng truyền dẫn x và y, độ linh 

động của lỗ trống trong Janus SiGeSe2 lần lượt 

là 59.18 cm2V–1s–1 và 62.92 cm2V–1s–1. Các 

nghiên cứu trước đây đã chỉ ra rằng, các vật liệu 

có độ linh động điện tử cỡ 200 cm2V–1s–1 có thể 

được sử dụng trong các thiết bị quang điện tử thế 

hệ mới, chẳng hạn như transitor hiệu ứng trường 

[24]. 
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4. Kết luận 

Trong bài báo này, chúng tôi đã sử dụng 

phương pháp lý thuyết phiếm hàm mật độ để tính 

toán các tham số cấu trúc, các tính chất điện tử 

và các tham số truyền dẫn của vật liệu hai chiều 

đơn lớp Janus SiGeSe2. Các tính toán cho thấy 

Janus SiGeSe2 là một bán dẫn với các đặc trưng 

cấu trúc và các tham số truyền dẫn có tính dị 

hướng cao. Janus SiGeSe2 có các tính chất cơ 

học dị hướng bất thường với tỉ số Poisson âm. 

Do cấu trúc bất đối xứng theo phương thẳng 

đứng, bên trong Janus SiGeSe2 tồn tại một điện 

trường thẳng đứng và dẫn đến công thoát điện tử 

ở các bề mặt của vật liệu khác nhau. Ảnh hưởng 

của hiệu ứng tương tác spin-orbit lên các tính 

chất điện tử cũng đã được tính toán và thảo luận 

trong bài báo này. Đơn lớp Janus SiGeSe2 có độ 

linh động của điện tử khá cao, dọc theo các 

hướng truyền dẫn x và y tương ứng là 𝜇2𝐷
𝑥 =

264.56 cm2V–1s–1 và 𝜇2𝐷
𝑦

= 197.94 cm2V–1s–1. 

Với tính chất vật lý đa dạng, Janus SiGeSe2 có 

nhiều triển vọng ứng dụng vào trong các lĩnh vực 

khác nhau của công nghệ. 

Lời cảm ơn: Bài báo này là sản phẩm của đề 

tài nghiên cứu mã số CSB2024-07 được tài trợ 

bởi Trường Đại học Sài Gòn. 
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