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Anh huéng cua hiéu Gmg twong tac spin-orbit 1én céc tinh chat
dién tir va do linh dong cua hat tai trong don 16p Janus SiGeSe;
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Tom tat

Vit lidu hai chiéu c6 chu truc bat d6i xung theo phuong thing dung (thuong duoc goi 1a vat liéu Janus hai chiéu) c6
nhiéu tinh chét vét 1y néi troi ma khong ton tai trong cac vat lidu dbi ximg tuong ung cua ching. Bang phuong phap ly
thuyet phiém ham mat do, chiing t6i khao sat mot cach c6 hé thong chc dic trung cau triic, cac tinh chat dién tu va truyen
dan cua don 16p Janus SiGeSez. Pon 16p Janus SiGeSe; ¢ cu truc tinh thé bat ding hudng véi cac hiang sb mang lan
lugt laa=7.03 A vab=4.01 A. Dic biét, Janus SiGeSe; s& hitu cac dic trung co hoc di huéng doc ddo vdi ti s6 Poisson
am. Két qua tinh toan chi ra rang Janus SiGeSe; I ban dan c6 ving cam ning lugng thang va anh hudng cua hiéu ing
tuong tac spin-orbit 1én cdu tric ving ning lugng dién tir cua Janus SiGeSe» 1a dang ké. Hiéu g twong tac spin-orbit
khong chi 1am cho cac muc nang lugng bi tach ra ma con 1am giam bé rong ving cAm cua vét lidu. Janus SiGeSe, €6 cac
dic trung truyén dan bat ddng hudng va co d6 linh dong ctia dién tir cao phut hgp cho cac ing dung trong cac thiét bi dién
tir va quang dién ttr thé hé moi.

Tir khéa: Vat liéu Janus hai chiéu; hiéu ing twong tac spin-orbit; d6 linh dong cua hat tai; Iy thuyét phiém ham mat
do.

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 SiGeSe;
monolayer. Janus SiGeSe, monolayer has an anisotropic crystal structure with lattice constants of a = 7.03A va b =
4,01 A. In particular, Janus SiGeSe, possesses unique anisotropic mechanical properties with negative Poisson’s ratio.
The calculated results indicate that Janus SiGeSe; is a direct bandgap semiconductor and the influence of spin-orbit
coupling effect on the energy band structure of Janus SiGeSe; is significant. The spin-orbit coupling effect not only causes
the energy level spliting but also reduces the bandgap of the studied material. Janus SiGeSe; 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.

“Tac gid lién hé: Nguyén Pham Quynh Anh
Email: npganh@sgu.edu.vn



Nguyén Pham Quynh Anh | Tap chi Khoa hoc va Cong nghé Pai hoc Duy Tan 02(69) (2025) 82-92 83

1. Giéi thi¢u

Trong subt gﬁn hai thap ky qua, vat li€u hai
chiéu c6 cdu tric 16p 1a mot trong nhimg ddi
tugng dugc cong dong nghién ciru, ca ly thuyét
1an thyc nghiém, tap trung nghién ctru voi quy
mo 16n [1]. Nhiéu vat liéu méi lién tuc dugce thuc
nghi¢m ché tao thanh cong va mot ) luong rat
16n cac mo hinh vat liéu hai chiéu 6 cu tric 16p
méi duoc dé xuit dua trén cac nghién ciu ly
thuyét [2]. Nam 2017, vat liéu hai chiéu c6 cau
trac bat d6i xung theo phuong thing dimg 1a
Janus MoSSe duogc thuc nghiém ché tao thanh
cong [3]. Viéc ché tao thanh cong Janus MoSSe
d3 lam phong phu thém ho vat liéu hai chiéu co
ciu trac 16p von da rat phong phu ké tir khi
graphene duoc tong hop thanh cong. Su pha v
cu triic d6i xing trong cac vat liéu Janus da lam
xuat hién nhiéu hiéu tng vat Iy dic biét va khac
biét so véi cac vat liéu ddi xtng twong tmg clia
ching [4]. Vi céac tinh chat vat 1y hap dén, vat
lidu hai chidu c6 cdu tric bat ddi xung Janus
ngdy cang dugc quan tAm trong thoi gian gan
day [5].

Trong s cac vat lidu hai chiéu c6 cau triic 16p
dugc nghién ctu gan day, vat liéu nhom IV
monochalcogenide 1a nhitng vat liéu khong doc
hai va c6 gia thanh thap. Nhiéu vat liéu nhém IV
monochalcogenide da dugc thuc nghiém ché tao
thanh cong, nhu SnS [6], SnSe [7], GeS hay
GeSe [8]. Vit liéu nhom IV chalcogenide cling
dugc tién doan 13 ¢6 nhiéu trién vong ung dung
trong nhiéu linh vyc khac nhau cta céng nghé,
chang han nhu Gng dung trong pin mit troi [8]
hay trong cac thiét bi quang-dién tir [9]. Ciing
nhu nhiéu ho vat liéu hai chiéu khac, cac hop
chét dugc hinh thanh tir céc kim loai nhém IV va
nguyén td chalcogen c6 thé ton tai bén vimg &
nhiéu dang thu hinh véi cdu trac dbi ximg khac
nhau. Gan day, SiS véi dbi xing Pma2 [10] da
duogc dé xuit va duge tién doan 1a co ciu tric
bén vimg hon mot sé thu hinh khac cua nhom
vat lidu nay, chang han nhu nhu a-SiS hay B-SiS

[11]. Mot sb cdu trac bat ddi xtmg Janus hai
chiéu dua trén SiX (X =S, Se, Te) ciing da duoc
dé xuat va nghién ctru bang phuong phap Iy
thuyét phiém ham mat d6 [12, 13]. Cac két qua
tinh toan cho thiy ring nhiing cau trac Janus nay
c6 nhiéu tinh chét vat 1y ndi tréi voi nhidu trién
vong ung dung trong cong nghé.

Trong bai bao nay, ching t6i st dung phuong
phap 1y thuyét phiém ham mat d¢ dé nghién ciru
céc tinh chét vat ly ctia don 16p Janus SiGeSez,
bao gém cac dic trung cau tric, tinh chit co hoc,
tinh chat dién tir va do linh dong hat tai. Anh
huong cua hiéu ung tuong tac spin-orbit [én cac
dac trung dién ti cua Janus SiGeSe; ciing da
duoc nghién ctru va thao luan trong bai bao nay.
Két qua tinh toan dem lai nhiéu thong tin chi tiét
vé cac dic trung vat Iy co ban ciing nhu trién
vong ung dung cua Janus SiGeSe; trong cong
ngh¢.

2. Phuong phap tinh toan

Trong bai bao nay, chiing t6i sir dung phan
mém Vienna ab initio simulation package
(VASP) [14, 15] dé thuc hién cac tinh toan bang
1y thuyét phiém ham mat d6. Dé khao sat tuong
tac trao doi twong quan trong hé, chung toi sir
dung phuong phap gan diing gradient suy rong
(GGA) v6i phiém ham PBE (Perdew, Burke va
Ernzerhof) [16]. Bén canh d6, ching t6i str dung
phiém ham lai HSE06 [17] dé hiéu chinh ciu
trac vung nang luong. Tuong tac spin-orbit
(SOC) da dugc thém vao trong céc tinh toan tu
hop dé khao sat anh hudng cua hiéu tng SOC
Ién céc dac trung dién tu cua vat lidu. bé khao
sat vat lidu c6 cdu tric bat dbi ximg, chung toi
cling d4 str dung cac hiéu chinh ludng cuc dé xur
1y cac 13i sinh ra cho cac diéu kién bién tuin
hoan. Phuong phap chia ludi Monkhorst-Pack
[18] da duoc sir dung dé chia ludi ving Brilloui
va lu6i voi kich thude 12x12x1 k-mesh da duogce
sir dung cho céc tinh toan vé tdi uvu hoa ciu triic
va tinh toan cu trac dién tir. Nang lugng ngudng
duoc st dung trong phuong phap séng phang 1a
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500 eV. Ngudng hoi tu vé ning luong va luc
duoc thiét 1ap 1an luot 1a 1078 eV va 1073 eV/A.
Mot khoang chan khong véi kich thudc 15 A da
dugc chén vao theo phuong thing dimg dé triét
ti€u cac tuong tac gitra cac 16p lan can. Chung
toi thuc hién cdc md phong dong hoc phan tu
nguyén ly dau (AIMD) véi tap hop chinh tic &
nhiét 46 T = 300 K d¢ kiém tra d6 bén nhiét cua
vat liéu. M6 phong AIMD dugc thyc hién trong

Janus SiGeSe;

.2

8000 budc véi mdi budce 1a 1 fs. DY bén co hoc
cua vat liéu duoc kiém tra dua trén viéc phan tich
cac hang sd dan hoi va dbi chiéu véi tiéu chuin
Born-Huang vé d6 bén co hoc. Ching t6i su
dung phuong phap thé bién dang [19] & tinh
toan do linh dong cua hat tai trong d6 cac tham
sO truyén dan dugc tinh toan bang 1y thuyét
phiém ham mat do.

Se

C

Q ()
Si Ge
Q D

Hinh 1. CAu tric tinh thé cua vat liéu hai chiéu don 16p Janus SiGeSe; nhin theo cac huéng khac nhau.

3. Két qua va thio ludn
3.1. Céu triic tinh thé

Janus SiGeSe; 1a vat ligu ¢6 cu tric bat dbi
xtng theo phuong thang dung c¢6 thé dugc hinh
thanh tir SiSe hoic GeSe bang cach thay thé mot
16p nguyén tir Si bang mot 16p nguyén tir Ge va
nguoc lai. Cdu trac tinh thé cua Janus SiGeSe?
duoc trinh bay ¢ Hinh 1. O don vi cta Janus
SiGeSe> 1a hinh chir nhat c6 chira tam nguyén tur,
bao gdm hai nguyén tir Si, hai nguyén tr Ge va
bdn nguyén tir Se. O trang thai cin bang, Janus
SiGeSez ¢ cac hiang sd mang laa=7.03 Avab
=401 A.Sov¢iSiS(a=6.62Avab=396A)
[20], Janus SiGeS; c6 hang s mang 16n hon.
Lién két giita cac nguyén tir Si va Ge trong Janus
SiGeSe; co chiéu dai 1a dsi-ce = 2.41 A. Cac lién

két Si-Se va Ge-Se c6 chiéu dai 1an luot 1a dsi-
se = 2.32 A va dee se = 2.39 A. Mic du chénh
l1éch gilra dsi-se Va dgese 12 khong 16n nhung
cling da lam pha v& cdu triic d6i ximg guong
trong SiGeSe> va khi d6 n6 tré thanh mot vat liéu
c6 cu truc bat ddi xtmg theo phuong thang
ding.

Chung t6i thuc hién tinh toan ning luong cd
két dé danh gia d6 bén cua cac lién két bén trong
vat liéu. Nang luong ¢ két dugce tinh toan dua
trén nang luong cua cac nguyén tir ciu thanh vt
liéu. Nang lugng c6 két Econ ciia Janus SiGeSez
c6 thé xac dinh thong qua biéu thire [12]:

E. . = (NsiEsi+NgeEGe+NseEse)—Etot )
coh Ngi+Nge+Nse ’
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trong d6 Erot 1a ning luong toan phan cua don
16p Janus SiGeSy; Esi, Ece VA Es 1an luot 1a ning
lugng cua cac don nguyén tir c6 1ap Si, Ge va S.
Nsi, Nee va Ns 14n luot 13 s6 nguyén tir Si, Ge va
S trong 6 don vi.

Niang luong cb két cua Janus SiGeSe: la
4.59 eV/nguyén tir, tvong dong vai gia tri ning

lugong cd két ctia mot sd clu truc cung nhom,
chang han nhu Si;SeTe (4.66 eV/nguyén tir) hay
Si>STe (4.85eV/nguyén tr) [12]. Vo6i nang
lwong cd két 16n, cac lién két ndi nguyén tir trong
Janus SiGeSe; duoc cho 1a vimg chic. Pay 1a
mdt thong tin quan trong trong viéc danh gia su
bén virng cAu tric cua vat liéu.
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Hinh 2. M6 phong AIMD vé su thing giang nang lugng toan phan theo thoi gian ¢ nhiét do phong cua Janus SiGeSe.
Hinh chén bén trong la cau tric tinh thé cua Janus SiGeSe; ¢ cudi qua trinh mo phong.

Tiép theo, ching to6i tién hanh mé phong
AIMD dé danh gia d6 bén nhiét cta don 16p
Janus SiGeS;. Cac mo phong AIMD duogc thuc
hién ¢ nhiét 46 phong (T = 300 K) trong thoi
gian du dai (8 ps) dé co thé danh gia mot cach
chinh xac d6 bén nhiét cua vat liéu. Hinh 2 trinh
bay két qua mo phong AIMD vé d6 thing giang
nang luong toan phan ciia Janus SiGeSe ¢ nhiét
d6 phong theo thoi gian. Két qua mo phong cho
thiy ning luong toan phan cta Janus SiGeSez
chi thay d6i nho trong sudt thoi gian mo phong
(bién d6 dao dong chi ¢& khoang 0.5 eV). Cau
trac tinh thé ciia Janus SiGeSez cudi qué trinh
mo phong bi bién dang khong dang ké. Céc lién
két hoa hoc van bén viing va khong xay ra su
chuyén pha céu trac. Piéu nay chimg to rang
Janus SiGeSez c6 ciu truc bén viing ¢ nhiét do
phong.

3.2. Pj bén co hoc va tinh chit co hoc

Chung t6i tiép tuc tinh toan cac hé s6 dan hoi
dé danh gia do bén co hoc cua Janus SiGeSes.
Dbi véi vt liu hai chiéu, ching ta can tinh toan
bbn hé s6 dan hoi doc 1ap Ci1, Ciz, C22 Va Ces.
Céc hé s6 dan hoi dugc tinh toan thong qua méi
lién hé gitta nang luong bién dang va bién dang
truc. Janus SiGeSez ¢ cac hé sé dan hoi tuong
d6i thap véi C11 = 62.20 N/m, C12 = —7.03 N/m,
C22=60.01 N/m va Ces = 7.07 N/m. Dac biét, hé
s6 C1p cua Janus SiGeSez c¢6 gia tri Am nén co
thé xuat hién hiéu ung “auxetic” (vat liéu co ti )
Poisson am) trong Janus SiGeSe;. Quan trong
hon ¢4, diéu kién d6 bén co hoc cta Janus
SiGeSe; duge dam bao do cac hé s dan hoi cta
n6 thoa man diéu kién Born—Huang vé d6 bén co
hoc (C11Cp, — C% > 0 va Cgg > 0) [3].

Dua trén két qua tinh todn cac hé s6 dan hoi,
ching ta co thé phén tich sau hon vé cac dic
trung co hoc cua vat liéu thong qua tinh toan mo-
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dun Young va ti s6 Poisson. Md-dun Young va
ti s6 Poisson cua Janus SiGeSe, 1a nhimng dai
lugng phu thudc vao hudng khao sat do cAu trac
bat dang hudng trong mit phang hai chiéu caa
né (a # b). Biéu thuc mo-dun Young Yap(ar) va
ti s6 Poisson 9 (a) duoc cho bai [21]:

—
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Voi A= (C11Cyp — CF,)/Cog — 2C1p; A=

Ci1 + Cop — (C11Cop — C5) /Cos Va o la goc
gitra hudng khao sat va truc X.
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Hinh 3. M6-dun Young (a) va ti s6 Poisson (b) ciia don 16p Janus SiGeSe,.

Mo-dun Young Ya2p(a) va ti s6 Poisson P(ct)
dugc biéu dién & Hinh 3. Két qua tinh toan cho
thy rang Janus SiGeSe c6 dic trung co hoc bét
dang hudéng rat manh véi ca mo-dun Young va
ti s6 Poisson phu thudc 16n vao hudng khao sat.
Diéu nay 1a pht hop véi ciu tric tinh thé bat dbi
xtng 16n ciia Janus SiGeSez v6i ti s6 bat ddi
xtng (y = a/b) 1én dén 1.75. Moé-dun Young ctia
don 16p Janus SiGeSe> cuc dai theo hudng tuwong
ung véi o = 0° (truc X) va dat gia tri Y2p(0°) =
61.37 N/m nhu biéu dién trong Hinh 3(a). Gia tr
mo-dun Young doc theo truc y ciing 16n Xap xi
gia tri cuc dai, Y2p(0°) =59.21 N/m. Diéu nay cé
nghia la Janus SiGeSe, doc theo cac truc X va'y
la ctrng hon so véi cac hudng khac. Tai o = 45°
va o = 135° Janus SiGeSez cd md-dun Young
nho nhat, c& 22.50 N/m. Pay 13 huéng mém nhat
cta Janus SiGeSex.

Hinh 3(b) biéu dién sy phu thudc coa ti sb
Poisson vao goc o. Chung ta thdy rang ti sd
Poisson ctia Janus SiGeSe co tinh chat bat dang
huong manh. Ti s6 Poisson cé gia tri 16n doc
theo hudng o = 45° va o = 135° va dac biét la nd

c6 ti s6 Poisson am véi gia tri kha 16n theo hudng
o = 0°va a = 90° 9(0° = —0.117 va
9(90%) = —0.113. Vat liéu c6 chua ti sd
Poisson am nhu thé nay con co thé duoc goi la
vat liéu “auxetic”. Mot s6 vat liéu nhém IV-VI
khac ciing ton tai hi¢u tmg “auxetic” nhu SiS hay
SiSe [20]. Bon 16p &-phosphorene ciling 1a mot
vat liéu “auxetic” véi ti s6 Poisson 4m 1én dén
—0.267 [22]. Ti s6 Poisson am trong Janus
SiGeSe; c6 thé duoc giai thich 1a do cu tric cta
n6 giéng nhu dang ban 1& nén chiéu ngang co thé
gidn no ra khi kéo cing theo chidu doc va nguoc
lai. Vat liéu “auxetic” dugc ung dung nhiéu
trong cac cong nghé luu trir ndng luong cling
nhu cac ing dung lién quan dén kha ning chong
dat gy cua no.

3.3. Tinh chit dién tiv

Tinh chét dién tir 1a mot trong nhitng tinh cht
quan trong cta vat liéu. Hiéu rd cac tinh chit
dién tir s& giup chung ta thdy rd hon cac trién
vong ung dung vat liéu vao trong cong ngh¢, dac
biét 1a cong nghé dién tur va quang-dién tir. Trén
Hinh 4, chung t6i biéu dién ciu triic ving ning
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lugng dién tr va mat do trang thai riéng phén cua
Janus SiGeSe; duogc tinh todn bang ly thuyét
phiém ham mét do véi phiém ham trao doi tuong
quan PBE. O trang thai co ban, Janus SiGeSe la
vat liéu ban din c6 ving cdm kha nho, 0.86 eV
(theo phiém ham PBE). Trong ciu tric ving
nang lugng nhu biéu dién & Hinh 4(a), ca cuc dai
vung hoéa tri (VBM) va cuc tiéu ving din (CBM)
déu nam tai diém I va hinh thanh nén ving cim
thang ctia Janus SiGeSe,. CAu trac ving ning
luong cua Janus SiGeSe> dugc hinh thanh véi su
dong gop chinh cua céc orbitan p ctia cac nguyén
tr nhu biéu dién trong Hinh 4(b). Pong gop cua
cac orbitan Si—s va Ge—s cho sy hinh thanh ving
dan ciing rat dang ké trong mién ning lwong ma
chung t6i khao sat, tirc tir —3 eV dén 3 eV.

Déi véi cac hop chat c6 chira cac nguyén tir
¢6 ban kinh nguyén tir 1én, chang han nhu Se hay
Ge, anh huong cua tuong tac spin-orbit (SOC)

87

1én céc tinh chét dién tir cta vat liéu 1a rat dang
ké. Bé khao sat anh hudng cua tuong tac spin-
orbit 1&n cc tinh chat dién tir ciia Janus SiGeSey,
ching t6i tién hanh tinh toan c4u tric ving ning
lwong dién tir cia n6 bang cach str dung phuong
phap PBE+SOC. Khi hi¢u ung SOC dugc tinh
dén, cac suy bién trong ciu tric ving ning lugng
tai cac diém doi xung cao bi loai bo va xuét hién
su tach mure nang lugng. Cac tinh toan cua chiing
t6i dd cho thay rang di c6 sy tach mic ning
luong trong cau triic ving nang lugng clia Janus
SiGeSe; khi ¢6 mat cua hi€u tng tuong tac spin-
orbit nhu biéu dién & Hinh 5(a). Hiéu Gng tuong
tac spin-orbit khong chi lam tach cac mirc nang
luong ma con lam giam d¢ rong ving cdm cua
don 16p Janus SiGeSez. Do rong ving cim cia
Janus SiGeSe; dugc tinh bang phuong phép
PBE+SOC 120.75 eV, nho hon d¢ rong ving cim
dugc tinh bang phuong phap PBE (0.86 eV).

() 3 (b) 3 =

N / =

ava ,‘Z_' F—

2P/ 2t ==
— E S o o — I —
~ I ~ —
'.«) l v"/ 7| { ] 7
v " g ¥ ~ -
A - - Si-5
=11) &b Si P
= o
=3 S 0n
= =
20 =11} \
= = | 1\
= = . -
pa P4 ’ e
-2 1 \ N
“N™ | >
;} 5 y - i
| % n
_'; S ‘ | Y. L P — L —

.00 05 [0 0 5 10

Mt dj trang thai riéng phan (dvbk)

Hinh 4. Ciu tric ving nang luong dién tir (a) va mat do trang thai riéng phan (b) ctia don 16p Janus SiGeSe:
duoc tinh bang phiém ham PBE.

Phiém ham PBE la mot trong nhitng phiém
ham dugc st dung rong rai trong viéc tinh toan
cAu tric vung nang luong dién tur cua vat li¢u do
su don gian va ton it tai nguyén tinh toan. Tuy
vay, d6 rong ving cdm cia cac ban dan va dién
moi duoc tinh bang phiém ham PBE duoc cho 1a
khong chinh x4c. Phiém ham lai HSE06 duoc
xem 1a mét giai phap hop 1y dé khic phuc nhuoc
diém nay cta phiém ham PBE. Cau tric ving

nang lugng dién tr cua Janus SiGeSe, dugc tinh
bang phiém ham HSE06 dugc biéu dién &
Hinh 5(b). Két qua tinh toan cho thdy c6 sy
tuong dong gitra ving ning luong dién tir duoc
tinh bang phiém ham HSE06 va PBE. Tuy vay,
ning luong ving cdm cua Janus SiGeSez duoc
tinh bang phiém ham HSE06 13 1.70 ¢V, 16n hon
nhiéu so véi ning lugng ving cim tinh bang
phiém ham PBE. Ning lugng ving cAm ctia ban
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dan va dién moi tinh bang phiém ham HSE06
duoc cho 1a phu hop hon véi cac gia tri do dac
bang thyc nghiém.

Cong thoat dién tir cling la mdt dac trung
quan trong cua dién tu trong vat li¢u. Day 1a dai
lwong dung dé danh gia kha ning thoat hoan toan
ra bén ngoai bé mat vat liéu cua cac dién tu.
Chung ta c6 thé xéac dinh duoc cong thoat di¢n
tir thong qua viéc phan tich thé ning tinh dién
cia vat liéu. Véi cac ciu trac bat dbi xung,
chung ta can st dung hiéu chinh ludng cyuc dé xir
1y céc sai 1éch sinh ra do viéc ap dung diéu kién
bién tudn hoan. Véi cdu triic bat dbi ximg theo
phuong thang dung, bén trong Janus SiGeSe:
ton tai mot dién truong nodi theo phuong thing
dtimg (do su chénh 1é€ch d§ am dién gitra cac 16p
nguyén tir & hai bén). Diéu nay anh huong dang
ké dén cac tinh chat vat 1y cua vat liéu. Hinh 6
biéu dién thé nang tinh dién ciia don 16p Janus

(a) 3

2-

PBE+SOC

Nang luong (eV)

/
N

V4
I X S Y T

-3

SiGeSe,. Tir Hinh 6, chung ta thiy ring co su
chénh I¢ch nho ctia hai mirc chan khong gitra cac
bé mat ctia Janus SiGeSe, voi gia tri 1a AD =
0.17 eV. Diéu nay 1a do cé sy khac nhau vé do
am dién gitra cac 16p nguyén tir ¢ hai phia cta
Janus SiGeSe;. Su khac nhau giltra mirc chan
khong gitra hai bé mit s& 1am cho cong thoat dién
tir & hai bé mit s& khac nhau. Cong thoat dién tir
duoc tinh theo biéu thuc:
® = Evac — Er, 4)
trong d6 Evac Va Er 1an luot 12 muc chan khong
va muc Fermi.
Két qua tinh toan cho thay cong thoat dién tur
& hai bé mit @1 (mat dudi Se—Si) va @, (mit trén
Ge-Se) lan luot 1a 7.35 eV va 7.52 eV. Véi gia
tri cong thoat nhu vay, cac dién tir s& dé dang
thoat ra khoi bé mit Si—Se hon so véi bé mat

N

(b) 3

Nang lugng (¢V)

' X S Y I’

Hinh 5. CAu tric ving nang lugng cua don 16p Janus SiGeSe; duoc tinh bang phiém ham HSE06 (a) va PBE+SOC (b).
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Hinh 6. Thé nang tinh dién cua don 16p Janus SiGeSe;. EF 1a mic Fermi, @1, 1a cong thoat dién tr ¢ hai bé mat
ctia don 16p va A® 1a @ chénh 1éch mirc chan khong gitra hai bé mat.

3.4. D¢ linh dong ciia hat tai

b0 linh dong cua hat tai (dién tr va 16 tréng)
la mot trong nhitng dai lugng quan trong trong
tinh chét truyén dan cua vat liéu. Gia tri ctia do
linh dong cua hat tai, dac biét 1a do linh dong cua
dién tir, 1a mot thong sd c6 y nghia quan trong
trong viéc danh gia kha nang ung dung vat li¢u
vao trong cong nghé. Phuong phap thé bién dang
la mgt trong nhiitng phuong phédp thong dung
dugc dung dé tinh todn do linh dong ciia hat tai
[19]. V&i vat lidu hai chiéu, cong thic tinh do
linh dong cta hat tai theo 1y thuyét thé bién dang
1a [23]:

eh3Cyp

kpTm*mE;’

(5)

Uzp =

trong d6 e, A va ke 1an luot 1a dién tich nguyén
td, héng s6 Plank ruat gon va he“mg s6 Boltzmann;
T 1a nhiét d6 cta hé; Cop 1a md dun dan hoi va Eq
1a hang s6 thé bién dang; m* 1a khoi lugng hiéu

dung va m = ./m,m,, 1a khoi lugng hiéu dung
trung binh cua hat tai.

Chung ta tinh toan cac tham sb truyén dan m”,
Cap va Eq duoc tinh biang phuong phéap 1y thuyét
phiém ham mat d6 dya trén cac biéu thirc [23]:

1 1 |82%E(k)
TRl | (6)
1 9%E
AE
Ed - Suni , (8)

voi E(K) 1a nang luong phu thudc vecto song K;
E 14 ning lugng toan phan cta hé; Vo 1a dién tich
6 don Vi, £,,,; 1 dd bién dang truc doc theo céac
huéng truyén dan x va y; AE 1a d6 1éch ning
luong cua cuc tiéu ving din (CBM) (d6i véi
dién tr) hodc cuc dai vung hoéa tri (VBM) (déi
v6i 16 tréng) so v6i mirc chan khong do bién
dang truc gay nén.
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(a) :

—37.4265 M o iheo truc x
o \ A theo truc y "
?: 374270 o \  Cp=12473Nm /
= \ Ch=8453INm /
E —37.4275 \ /
=
2 —37.4280
»o
Z

~37.4285 s ; ;

Q) -0.2 0 0.2 0.4
e (%)

(a)
0.6

0.4
0.2
0.0}

-0.2 : VBM-y

0.4

0.4
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-02 0
Euni (%)

Hinh 7. Sy phu thudc cta (a) nang luong toan phﬁn va (b) nang luong cuc tiéu viing dan (CBM)/cuc dai ving hoa tri
(VBM) cutia don 16p Janus SiGeSes.

Bang 1. Khdi luong hiéu dung cua hat tai m* (mo), mo-dun dan hoi Cop (N/m), hang sé thé
bién dang Eq (eV) va do linh dong hat tai uop (cm?V-1s?) doc theo cac hudng truyén din x vay
cua don 16p SiGeSe2. mo 12 khéi luong dién tu ty do.

My my C3p an E§ E?zl U2p llgp
bién tir 0.66 0.14 124.73 84.53 —7.07 -14.61 264.56 197.94
Lo tréng 2.26 0.44 124.73 84.53 -4.46 -8.07 59.18 62.92

Khéi lwong hiéu dung cua hat tai phu thudc
16n vao hinh dang cta ciu trac ving nang luong
& 1an can diém CBM (d6i véi dién tir) va VBM
(d6i voi 16 tréng). Cau triic ving ning luong lan
can CBM/VBM cang phang thi khdi luong cang
16n do binh phuong vi phan 92E/0€2,; cang
nho nhu biéu dién & cong thie (6). Khdi luong
hat tai c6 y nghia quan trong trong viéc xac dinh
dd linh dong cua hat tai. Khéi luong hat tai cang
nho thi kha ndng phan mg cuia hat tai voi truong
ngoai cang nhanh va hat tai c6 kha nang c6 do
linh dong cao. Tuy vay, do linh dong cua hat tai
con phu thudc vao mo-dun dan hdi Cop va thé
bién dang Eq. Md-dun dan hodi Cop va thé bién
dang Eq c6 thé dugc tinh toan béng cach khao sat
su phu thude cua nang lugng toan phﬁn va nang
luong cia CBM/VBM vao d6 bién dang truc nhu
biéu dién & Hinh 6. Dé tinh toan mo-dun dan hoi
Cap va thé bién dang Eq, ching toi sir dung céc
bién dang nho tir —0.4% dén +0.4% doc theo céc
huéng truyén dan x va y (¢ day dau “+” va dau
“_ 1an luot dung dé biéu dién bién dang kéo va
bién dang nén).

Trong Bang 1, ching t6i trinh bay cac két qua
tinh toan cac tham sb truyén dan m”, Cop, Eq va
do linh dong cua cac hat tai uop (dién tir va 16
trbng) doc theo cac hudng truyén dan x vay. Két
qué tinh toan cho thay Janus SiGeSe, co cac dic
trung truyén dan bat dang hudéng doc theo céc
huéng truyén dan x vay. Mic du Janus SiGeSe?
cd cac dién tir voi khi luong hiéu dung nho
nhung do c6 thé bién dang |Ed| kha 16n nén lam
anh huong dang ké dén gia tri ciia do linh dong.
Do linh dong cua dién tr doc theo cac hudng
truyén dan x va y lan lwot 1a u¥p =
264.56 cm?Vs?t va pl) = 197.94 cm?Vv-ist
nhu trinh bay trong Bang 1. P9 linh dong ctia 15
trng nhé hon nhiéu so v&i do linh dong cua dién
tir. Doc theo cac hudng truyén dan x vay, do linh
dong cua 15 tréng trong Janus SiGeSe; lan luot
la 59.18 cm?Vis?! va 62.92 cm?v-ist Cac
nghién ctru trude dy di chi ra rang, cac vat liéu
c6 d6 linh dong dién tir c& 200 cm?V1s? ¢6 thé
duoc st dung trong cac thiét bi quang dién tir thé
hé mai, chéng han nhu transitor hi¢u rng truong
[24].
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4. Két luan

Trong bai bdo nay, chung t6i da su dung
phuong phép 1y thuyét phiém ham mat 6 dé tinh
toan cac tham sb cau trac, cc tinh chét dién tir
va cac tham sb truyén din cua vat liéu hai chiéu
don 16p Janus SiGeSe,. Cac tinh toan cho thdy
Janus SiGeSe; 1a mot ban dan véi cac dic trung
cAu trac va cac tham sb truyén din c6 tinh di
huéng cao. Janus SiGeSez ¢ cac tinh chit co
hoc di hudng bat thuong véi ti sé Poisson am.
Do cau triic bat d6i xung theo phuong thing
dung, bén trong Janus SiGeSe; ton tai mot dién
truong thang ding va dan dén cong thoat dién tir
& cac bé mit cua vat lidu khac nhau. Anh hudng
ctua hiéu tng tuong tac spin-orbit 1én céc tinh
chat dién tir cling d3 duoc tinh toan va thao luan
trong bai bao nay. Pon 16p Janus SiGeSe2 c6 do
linh dong cua dién tir kha cao, doc theo cac
huéng truyén dan X va y tuong tng la ui, =
264.56 cm?V st va p)) = 197.94 cm?Vv-is L,
Véi tinh chat vat 1y da dang, Janus SiGeSe> c6
nhiéu trién vong (mg dung vao trong cac linh vuc
khac nhau cua cong nghé.

Loi cam on: Bai bao nay 14 san pham ctia dé
tai nghién ciru ma sé6 CSB2024-07 duoc tai trg
boi Truong Pai hoc Sai Gon.
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