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Tom tat

Trong bai bao nay, chiing t6i nghién ctru mot cach hé thdng cac dic trung céu trac va tinh chat dién tir cua don 16p
hai chiéu MgAlGaS, béng phuong phap 1y thuyét phiém ham mat do. Cau tric tinh thé cta don 16p MgAlGaS, gdm bay
16p nguyén tir x€p chdng va thé hién tinh bat dbi ximg theo phuong tryc giao voi mét phang hai chiéu cua vat liéu. o
ben vimg céu tric cling nhu kha nang ton tai trong thuc t& cua don 16p ndy dugc danh gia thong qua phén tich nang lugng
¢b két, phd phonon va mé phong dong luc hoc phén tir. Két qua cho thdy don 16p MgAlGaS, 1a mot vt liéu c6 do clng
kha cao v6i mo-dun Young dat 114.17 N/m. O trang thai co ban, vat liéu 1a vat liéu ban din véi ving cim thing c6 do
rong 1.58 eV. Ngoai ra, cdu triic tinh thé bat déi xing cia don 16p MgAlGaSs gay ra sy chénh 1éch mtrc chan khong gitra
hai bé mit cua nd. Két qua nghién ctru nay khong chi d& xuit mot cdu trac vat lidu hai chiéu méi ma con khang dinh tiém
ning tng dung clia n6 trong nhiéu linh vuc cua cong nghé dién tir.

Tir khéa: vat 1idu hai chidu, tinh chét dién tt, Iy thuyét phiém ham mat do
Abstract

In this paper, we systematically investigate the structural characteristics and electronic properties of a two-dimensional
MgAIlGaS; monolayer using density functional theory. The crystal structure of the MgAlGaSs monolayer consists of
seven stacked atomic layers and exhibits vertical asymmetry. The structural stability and the potential experimental
feasibility of the proposed material are evaluated through analyses of cohesive energy, phonon dispersion, and ab-initio
molecular dynamics simulations. The MgAlGaS4 monolayer is found to be a mechanically robust material, possessing a
quite high Young’s modulus of 114.17 N/m. In its ground state, the MgAlGaS4 monolayer is a semiconductor with a
direct band gap of 1.58 eV. Moreover, the asymmetric crystal structure of the MgAlGaS4 monolayer induces a vacuum-
level offset between its two surfaces. These findings not only introduce a new two-dimensional material but also highlight
its promising potential for various electronic applications.
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1. Mé dau

Vit liéu hai chiéu c6 céu truc 16p, tiéu biéu 1a
graphene [1], 1a mot trong nhimng d6i tuong duoc
cong déng khoa hoc vat liéu va khoa hoc nano
dic biét quan tim trong thoi gian gan day boi
ching khong chi s¢ hiru nhing tinh chat vat 1y
doc d4o ma con ¢ nhidu trién vong tmg dung
trong céc linh vuc khac nhau ctua cong nghé tién
tién [2]. Pay 1a ho vat liéu phong phii vé thanh
phan hoa hoc 14n cau tric tinh thé, bao gom tir
cac hé don nguyén tir, nhi nguyén tir cho dén céac
vat lidu da thanh phan c6 d6 linh hoat cao trong
thiét ké cau trac [3].

Trong s6 do, vat liéu hai chiéu da thanh phﬁn co
cau triic bat ddi ximg theo phuong thang dimg, hay
con duoc biét dén véi tén goi vat liéu Janus hai
chiéu, da ndi 1én nhu mot hudng nghién ciru dic
biét hap dan trong nhitng ndm gan day [4][5][6].
Su bat dbi xtng theo truc vuéng goc mit phang
16p lam xuét hién nhiéu dic trung vat ly mai la,
chéng han nhu mé men ludng cuc ndi tai, phan
tach dién tich tu phat, hi€u tmg spin—qu¥y dao tang
cudng [4]. Pay 1a nhimng tinh chat vn khé c6 thé
tim thay trong cac vat liéu hai chidu co cau triic dbi
xung tuong ung. Nho vay, vat li¢u Janus dugc
danh gia 1a rat tiém nang cho cac (mg dung trong
quang di¢n, phat hién khi, xic tac quang, didu
chinh hoat tinh bé mit, ciing nhu trong cac linh
kién dién tir thé hé¢ moi. Dac biét, viéc tong hop
thanh cong vat li¢u Janus MoSSe trong thuc
nghiém d3 mo ra mot hudng tiép can méi cho
nghién ctru vat li¢u hai chiéu noi chung va vat liéu
Janus noi riéng [5]. Cac vat liéu Janus hai chiéu
danh diu mot budc tién quan trong trong thiét ké
vat liéu ¢ cAp do nguyén tir, cho phép didu chinh
c6 chu dich céc chirc nang tién tién. Dicu nay hira
hen khéi ddu cho mot ky nguyén moi trong linh
vuce vat Iy va khoa hoc vat liéu.

Tinh chét vat 1y cda vat liéu hai chiéu khong
chi phy thudc véo thanh phéan ciu tao ciing nhu
s6 16p nguyén tir ma con phu thude rat 16n vao
ciu tric d6i xtmg cua né [7]. Gan day, hop chit

ho MA»Z4 (M = kim loai chuyén tiép; A = Ge,
Si; Z=N, P, As) ndi 1én nhu 1a mot ho vat liéu
c6 nhiéu tinh chét vat 1y hap dan va trién vong
mg dung phong phi trong nhiéu linh vuc [8].
Nhiéu cdu trac Janus dua trén ho vat liéu MA»Z4
ciing da duoc dé xuat va nghién ctru ¢ nhiéu cap
d6 khac nhau. Trong bai bao nay, chung t6i dé
xudt mot cau tric vat liéu méi dya trén ho vat
liéu MA»Z4 1a MgAlGaSs dong thoi nghién ctru
mdt cach c6 hé thdng cac dic trung cdu tric ciing
nhu tinh chéat dién tor cia né dua trén céac tinh
toan bang 1y thuyét phiém ham mat d6. Chung
t6i tap trung vao viéc phan tich ciu tric tinh thé,
d6 bén cia ciu trac cling nhu kha ning ché tao
n6 bang thuc nghiém. Céc tinh toan vé céc tinh
chat dién tir s& gitup chiing ta hiéu sau hon vé vat
liéu nay ciing nhu trién vong tmg dung nd vao
trong céc linh vuc khéac nhau cua cong nghé.

2. Phwong phap tinh toan

Trong bai bao nay, cac tinh toan dugc tién
hanh dya trén 1y thuyét phiém ham mat d6 (DFT)
bang cach sir dung goi phan mém Vienna ab
initio Simulation Package (VASP) [9][10], mot
cong cu phd bién va dang tin cy trong mé phong
vat liéu & cap d6 nguyén tir. D& mo ta cac tuong
tac trao doi—tuong quan giira cac dién tir, ching
t6i sir dung phuong phap gan diing gradient tong
quat (GGA) két hop véi phiém ham PBE cua
Perdew—Burke-Ernzerhof [11]. Pay 1a phiém
ham dugc st dung rong rai cho nhiéu hé vat liéu
nho tinh cin bang giita d6 chinh xac va chi phi
tinh toan. Ving Brillouin thtr nhat dugc chia ludi
theo phuong phap Monkhorst-Pack véi kich
thuée ludi 8x8x1, du 1on dé dam bao do hoi tu
cho ning lwong toan phan va cac tinh chét dién
tir. Nang luong ngudng duoc thiét lap tai 500 eV
trong phuong phap séng phang. Cac phép t6i uu
cAu trac tinh thé duoc thyuc hién cho dén khi luc
tac dung 1én mdi nguyén tir nhé hon 1073 eV/A
va do sai léch nang lugng toan phan giira cac
budc 1ap nho hon 10°° eV, dam béao cau trac thu
dugc dat trang thai on dinh ning lugng. Pho



N.P.Quynh Anh, N.Quang Cuong,... / Tap chi Khoa hoc va Cong nghé Dai hoc Duy Tdan 02(75) (2026) 17-24 19

phonon ctia vat liéu dugc tinh toan bang phuong
phép dich chuyén nhé véi phan mém phonopy
[12]. D6 6n dinh nhiét cta cdu tric duge danh
gia dya trén cac két qua mo phong dong hoc
phan tr (AIMD). Ching t6i chen thém mdt
khoang chan khong day 25 A theo phuong thang
dtng (doc theo truc z) dé loai bo céc tuong tac
gid tao gitra cac 16p 1an céan trong vat liu.

3. Két qua va thio ludn

Ciu truc tinh thé cua don 16p hai chiéu
MgAlGaSs theo cac goc nhin khac nhau dugce
biéu dién ¢ Hinh 1. C4u tric tinh thé ctia don 16p
MgAlGaSs gdm bay 16p nguyén tir xép chong
1én nhau theo thur tu S-Al-S—-Mg—S—-Ga-S va co
ciu trac bat ddi xtimg theo phuong thang ding.
O don vi ctia don 16p MgAlGaS; chira 7 nguyén
tu, trong d6 c6 mdt nguyén tr Mg, mdt nguyén
tir Al, mot nguyén tir Ga va 4 nguyén tir S. Vé
mit nguyén tic, ching ta c6 thé tao ra don 16p
MgAlGaS; tir ciu traic MgAl»Ss hodc MgGasSs
bang cach thay thé mot 16p nguyén t6 nhom III
nay (Al hoac Ga) bang mot 16p nguyén t6 nhom

11T khéc. Két qua tinh toan ciia ching t6i cho thay
rang, & trang thai co ban, don 16p MgAlGaSs c6
hang s6 mang a = b = 3.69 A. Két qua nay cho
thdy rang, gia tri hang s mang cua don 16p
MgAIGaSs nhé hon hing sb mang cua ca
MgALSs (@ =3.71 A) va MgGazSs (a =3.75 A)
[8]. Két qua tinh toan ciing cho thiy rang, c6 su
khac biét dang ké vé chidu dai lién két giira cac
kim loai nhém III (Al hodac Ga) vdi cac nguyén
tir S & 16p bén ngoai va bén trong. Chang han
nhu, chiéu dai lién két gitta Al voi nguyén tir S
& 16p dudi cung (bén ngoai) 1a d = 2.34 A, 16n
hon nhiéu so véi chiéu dai lién két giira Al véi
nguyén tr S & bén trong (d> = 2.34 A). Tuong tu
nhu vay, chiéu dai lién két giita Ga voi nguyén
tr S & 16p trén cung (bén ngoai) 1a ds = 2.36 A,
ciing 16n hon so véi chiéu dai lién két gitra Ga
v6i 16p nguyén tir bén trong (ds =2.19 A). Trong
khi d6, chénh 1&ch giita ds va ds (d6i v6i Mg) 1a
khong dang ké. Két qua tinh toan cho thay ds =
253 A va dy = 2.52 A. Bé day cua don 16p
MgAlGaSs, tic khoang cach gilta hai lop S
ngoai cung, 12 9.03 A.
Pon 1op MgAlGaS,
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Hinh 1. Cu triic tinh thé ctia vAt li¢u hai chiéu don 16p MgAIGaS, quan st tir cac goc nhin khac nhau.
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Hinh 2. Pho phonon (a) va mé phong AIMD cho su phu thudc thoi gian cia nang lugng toan phan & nhiét 6 phong (b)
cua don 16p MgAlGaS;. Hinh nho trong (b) 1a cau truc tinh thé cta vat li€u & cudi qua trinh mo phong.
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Sau khi hoan tat qua trinh tdi wu héa tinh thé,
chung t6i tiép tuc khao sat do 6n dinh cau tric
cta vat liéu nham danh gia kha nang tdn tai cua
vat liéu trong diéu kién thuc nghiém. Trudc tién,
chung t6i tinh ton ning lugng cb két ctia vat liéu
dé danh gia kha nang hinh thanh va mirc d¢ bén
viing noi tai cia don 16p MgAlGaS4. Nang lugng
c¢b két cho phép xac dinh mirc d6 gin két giira
cac nguyén tir trong mang tinh thé, dong thoi
phan anh sy on dinh vé mit nhiét dong cia hé
vat liéu. Do d6, trude khi di sau vao cac dac
trung vat li cua vat li€u, chung t61 tién hanh tinh
toan ning luong cb két dé kiém chung sy 6n dinh
co ban cda no.

Ning lugng cb két ciia don 16p MgAlGaSs co
thé dugc tinh thong qua biéu thirc:

E _ Etot—(NmgEmg+NalEa1+NsEs)
coh Nmg+Nai+Nga+Ns

(D)

trong d6 Ey, 12 nang luong toan phan ciia vat
liéu; Emg, Eal, EGa va Es lan luot 1a nang lugng
cua cac don nguyén tor Mg, Al, Ga va S. Nwmg,
Nai, NGa va Ns tuong tmg 1a sd nguyén tir Mg,
Al, Gava S trong 6 don vi.

Két qua tinh toan cho thdy ning luong c6 két
cia don lop MgAlGaSs la Eon = -
4.75 eV/nguyén tir. Theo biéu thic (1), gia tri
ning luong c¢b két am chig to ring cac nguyén
tir trong don 16p MgAlGaSs c6 xu hudng gan két
v6i nhau dé tao thanh cau tric 6n dinh hon so véi
trang thai tach roi. Diéu nay dong nghia véi viée
cau trac c6 thé ton tai bén vimg trong diéu kién
thuc nghiém. Hon nita, d6 16n cta ning luong cb
két cang am thi mirc d6 gin két giita cac nguyén
tir cang manh, cho thay cac lién két hoa hoc trong
vat liéu cang bén ving va ciu tric cang kho bi
phé v& boi nhidu loan nang lugng bén ngoai. Két
qua nay cho ching ta khang dinh rang, céu tric
tinh thé ctia don 16p MgAlGaSs 1a 6n dinh vé mat
nang luong ciing nhu cac lién két hoa hoc bén
trong vat liéu nay c6 do bén viing cao.

Cung v6i phan tich nang lugng ¢d két, ching
t6i da phan tich phd phonon dé danh gia d¢ bén

dong hoc ciing nhu thye hién cac mo6 phong dong
hoc phan tir (AIMD) dé danh gia do on dinh
nhi¢t dong cua vat li€u. Phan tich phé phonon
dong vai tro then chdt trong viée danh gia do bén
cua vt liéu hai chiéu. Thong qua viéc khao sat
cac mode dao dong trong toan bo vung Brillouin,
phd phonon cho phép xéac dinh liéu ciu triic ¢6
6n dinh dong hoc hay khong. Vat liéu c6 cau triic
dugc xac dinh 1a bén vé mit dong hoc khi phd
phonon ciia chiing khong co céc tan sb 4o trong
toan ving Brillouin. Mot khi phd phonon c6
chira cac tan s 4o, luc phuc hdi chdng lai cac
dich chuyén cta céc nguyén tir s& bi triét tiéu.
Khi 0, ciu triic cta vat liéu 12 khong bén viing.
Pho phonon cia don 16p MgAlGaSs dugc trinh
bay ¢ Hinh 2(a). Chiing ta thay rang phd phonon
cua don 16p MgAlGaS, c6 21 nhanh dao dong
do 6 don vi cua n6 chura 7 nguyén tr nhu da trinh
bay ¢ trén. Trong sd 21 nhanh phonon d6, c6 3
nhanh dao dong 4m hoc & mién tan s thap va 18
nhanh quang hoc nam ¢ mién tan sd cao hon.
Hinh 2(a) ciing cho thiy rang c6 sy chong lan
gitta cdc dao dong am hoc va dao dong quang
hoc. Piéu nay s& lam cho cac tan xa giita phonon
am va phonon quang trong don 16p MgAlGaSy
1a manh dang ké, va do d6 1am anh huong dén
do dan nhiét cta vat liéu nay. Pac biét, khong
phat hién céc tan sb dao dong o trong toan ving
Brillouin. Diéu nay cho phép chung ta di dén két
luén rang ciu trac ciia don 16p MgAlGaSs 1a bén
viing vé mit dong hoc va chiing ta c6 thé ché tao
n6 bang cac phuong phap thuc nghiém thong
thuong.

DPé danh gia do bén nhiét cua vat liéu, chung
t6i da thyc hién cac mé phong AIMD nhur biéu
dién & Hinh 2(a). M6 phong AIMD dugc thuc
hién & nhiét d§0 phong trong khoang thoi gian
6 ps voi bude thoi gian 1a 1 fs. Két qua mé phong
su phu thudc thoi gian ciia nang lugng toan phan
cho thdy nang lugng ctia hé chi dao dong nhe
xung quanh gia tri trung binh, v&i bién do dao
dong khoang 0.5 eV trong sudt qué trinh AIMD.
Bién dg dao dong nho nay ching to h¢ khong trai
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qua bat ky bat thuong dong luc hoc nao va van
duy tri trang thai cAn bang nhiét 6n dinh. Pong
thoi, khong quan sat thiy bat ky dau hiéu nao ctia
chuyén pha cdu triic hodc tai sip xép nguyén tir,
cho thdy cau trac khong bi kich hoat bai dao
dong nhiét & nhiét do mo phong. Pang chu ¥, cdu
tric tinh thé cta don 16p MgAlGaSs van dugc
bao toan dén thoi diém cubi cia mo phong,

chang han nhu, cac nguyén tir duy tri vi tri twong
dbi 6n dinh, khong xut hién dit gay lién két hay
bién dang nghiém trong trong mang tinh thé.
Nhiing quan sat nay khing dinh rang don 16p
MgAlGaSs so hitu do bén nhiét dong t6t va co
kha nang on dinh trong cac diéu kién nhiét do
thuc té.
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Hinh 4. Sy phy thudc theo huéng (duoc dic trung boi goc ) cua mo-dun Young (a)
va ti s0 Poisson (b) cua don 16p MgAlGaSs.

Ngoai ra, ching t6i cling phan tich d6 bén co
hoc cling nhu cac dac trung co hoc co ban cua
don 16p MgAlGaSs dé danh gia mot cach toan
dién cac dac trung cAu trac ctia n6. Bé thuc hién
dugc cac nhi€ém vu nay, ching ta can tinh toan
cac hé s6 dan hoi cua vat liéu. Dbi véi vat lidu
hai chiéu, c6 4 hé sé dan hdi doc 1ap, bao gdm
C11, Ca, C22 va Ces. Tuy nhién, do cau trac luc
gidc cta don 16p MgAlGaS; (nhu biéu dién &
Hinh 1), chung ta chi can tinh toan hai hé s6 dan
hdi Ci11 va Cia do Caz = C11 va C1i = (C11 — Cia-
)/2. Céc hang s nay duoc xac dinh thong qua

mdi twong quan giira bién dang va ning luong
cua h¢ vat li¢u, trong do cau tric duge ap dung
mot loat bién dang truc nho theo cac hudng khéc
nhau [13]. Nang lugng toan phan twong tmg voi
mdi mirc bién dang duoc tinh toan va sau do
dugc khép theo ham bac hai dua trén 1y thuyét
dan hoi trong giGi han tuyén tinh. Viéc khép
duong cong nang luong—bién dang cho phép suy
ra truc tiép cac hé sb dan hoi, dam bao do chinh
xac cao va phan anh ding phan tng co hoc cua
vat liéu dudi cac bién dang nho. Phuong phap
nay cung cap co s¢ quan trong cho viéc danh gia
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do cting, do mém va tinh 6n dinh co hoc cia vt
lidu. Két qua tinh toan cac hé s6 dan hdi ctia don
16p MgAlGaS4 dugc trinh bay ¢ Hinh 3. Theo
d6, don 16p MgAlGaSa ¢6 cac hé sb dan hoi Ciy,
C12, va Ceg lan luot 12 130.56 N/m, 46.12 N/m va
42.22 N/m. Két qua nay cho thdy rang don 16p
MgAIGaSs ¢ cic hé sé dan hoi thoéa man tidu
chuan Born vé dd bén co hoc cho vat liéu hai
chiéu CZ — C2 > 0 va C;; > 0 [14]. Piéu nay
c6 nghia rang don 16p MgAlGaSs ¢6 cau tric bén
ving vé mit co hoc.

Tir két qua tinh toan vé hé sé dan hoi, chiing
ta cling c6 thé danh gia mot sd dic trung co hoc
co ban cua vat li€u, chéng han nhu mo6-dun
Young va ti sb6 Poisson. Vi cdu tric luc giac,
mo-dun Young Yap va ti s6 Poisson v 1a nhiing
dai lwong dang hudng nhu biéu dién ¢ Hinh 4.
Gi4 tri ctia mo-dun Young Yap va ti s6 Poisson v
duoc xac dinh bang cac biéu thirc don gian [14]:

2 2
Cll - C12
)

Cll

Yop =

Cll

Két qua tinh toan cho thidy don 16p
MgAlGaSs c6 mo-dun Young la 114.17 N/m va
ti s6 Poisson 1a 0.35. Gia tri mo-dun Young nhu
véy cho thdy don 16p MgAlGaSs so hitu d6 cting
trong mit phang & mirc kha cao, phan anh kha
ning chéng bién dang kéo tét va mang tinh thé
c6 lién két hoa hoc twong d6i manh. Bén canh
do, ti s6 Poisson bang 0.35 nam trong pham vi
pho bién cua nhiéu vat lidu hai chiéu, cho thay
vat li¢u c6 xu hudéng co ngang & muc trung binh
khi chiu kéo doc va khong biéu hién cac hanh vi
co hoc bat thuong. Su két hop gitta mé dun
Young 16n va ti s6 Poisson vira phai cho thiy hé
vat liéu c6 do dan hdi tdt, bén co hoc va co thé
duy tri hinh dang dudi cac bién dang nho.
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Hinh 5. CAu tric ving ning lugng (a) va mat do trang thai riéng phan ciia don 16p MgAlGaS..

Tiép theo, chung t6i khao sat cac dic trung
dién tur co ban ctua don 16p MgAlGaSy dua trén
cac tinh toan bang 1y thuyét phiém ham mat do.
Hinh 5 biéu dién cdu trac ving niang luong va
mat do trang thai tuong tng cua don lop
MgAlGaSs duoc tinh toan véi phiém ham PBE.
Két qua tinh toan cho thdy don 16p MgAlGaS, 1a
mot ban dén c6 viing cam thing véi cuc dai ving
hoa tri va cuc tiéu ving dan déu nam tai diém I
trong vung Brillouin nhu biéu dién ¢ Hinh 5(a).

D6 rong ving cam cta don 16p MgAlGaSs 1a
1.58 eV, 16n hon dg rong vung cAm cta don 16p
MgGasS4 (1.18 V) nhung nho hon do rong
ving cAm cta don 16p MgA1,S4[8]. Dua vao mat
d6 trang thai riéng phan biéu dién & Hinh 5(b),
chung ta thiy rang céc orbital p cia cac nguyén
tor S va Mg c6 dong gop 16n cho sy hinh thanh
cuc dai vung hoa tri. Trong khi d6, cuc tiéu vung
dan duogc hinh thanh véi sy dong gop chu yéu tir
cac orbital s cua cac nguyén tu Ga.
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Hinh 6. Thé tinh dién trung binh cta don 16p MgAlGaS,. Do chénh léch mirc chan khong giita hai bé mit duoc ky hiéu
1a A®. Mirc Fermi Er dugc biéu dién bang dudng thang dirt nét nam ngang.

Bén canh cdu trac ving ning luong, mot dai
luong quan trong khéc trong khi khao sat cac dac
trung dién tr cua vat li€u, ddc biét 1a vat li¢u hai
chiéu ¢6 céu trac bat d6i xtmg Janus, d6 1a cong
thoat dién tir. Pai luong nay thé hién nang lugng
ti thiéu can thiét dé mot dién tir & mac Fermi
thoat ra khoi bé mat vat liéu vao vung chan
khong, tir d6 phan anh kha nang phat xa dién tu
va céac dac tinh quang—dién cua vat liéu. Cong
thoat dién tor @ co thé duoc xac dinh dua trén
viéc phan tich thé nang tinh dién cua vat li¢u va
xac dinh dinh lugng thong qua biéu thic @ = Eyye
— EF, trong d0 Evee 1a muc nang lugng chan
khong va Er 1a mic Fermi. Thé ning tinh dién
ctia don 16p MgAlGaSs duge biéu dién ¢ Hinh 6.
RO rang, su chénh léch vé d6 am dién gitra cac
nguyén tir & hai mit cta vat liéu Janus dan dén
sy khic nhau vé muc niang lugng chan khong
giira hai bé mat. Sy bat ddi xting nay tao ra dién
tich phan cuc theo phuong vudng géc voi mat
phang hai chiéu, anh huong truc tiép dén cong
thoat dién tir va dic tinh twong tac bé mat. Két
qua tinh toan cho théy d6 chénh lIéch mirc chan
khong gitra hai bé mat cua vt lidu MgAlGaS; 1a
khong 16m, A® = 0.20 eV. Piéu nay co thé giai
thich boi su khac nhau vé d6 am dién cua Al va
Ga la twong di nho. Sy chénh léch vé cac mirc
chan khong nay ciing da din dén co su khac biét
vé cong thoat dién tir ¢ hai bé mit cua vat liéu.

Két qua tinh toan cho thay cong thoat dién tir &
bé mit bén dudi clia vat liéu @ 1a 5.30 eV, nho
hon cong thoat dién tr & mat con lai (O =
5.50 eV).

4. Két luan

Trong bai bao nay, ching toi di dé xuét va
khao sat mot cau trac vat liéu hai chiéu méi,
MgAlGaSs, thong qua cac tinh toan chi tiét dwa
trén 1y thuyét phiém ham mat d¢. Két qua cho
thay don 16p MgAlGaSa s& hitu cac tinh chét cia
mot ban din ciing véi cac dic trung co hoc déng
hudng do ciu tric tinh thé luc giac ciia nd. Pang
cha ¥, don 16p MgAlGaSs c6 ving cdm thang
v6i d0 rong 1.58 eV nam tai diém I trong ving
Brillouin, cho thdy tiém ning trong cc ing dung
dién tr va quang hoc. Bén canh do, su khac biét
vé& cong thoat dién tir giita hai bé mit bat ngudn
tir tinh bat dbi xtng trong ciu trac tinh thé da
mang lai nhitng dic tinh doc dao co thé dugc
khai thac trong nhidu cong nghé tién tién. Dic
biét, su phan cuc ndi tai nay htra hen cai thién
hiéu suét cta cac qua trinh tach dién tich, mo ra
trién vong ung dung trong linh vuc quang xtc
tac, cam bién va cac thiét bi quang—dién tir. Nhin
chung, cac két qua thu duoc khong chi gidi thiéu
mot vat liéu hai chiéu méi ¢ cu trac 6n dinh va
cac tinh chat dién tr dic biét ma con go1 md
nhiéu hudéng nghién ciru tiép theo, bao gom diéu
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chinh ciu triic hoa hoc, khao sat tuong tac véi
chat hap phy va dénh gia hiéu suét trong cac thiét
bi thyc té. Nhitng phat hién nay gop phin mo
rong ho vat li¢u hai chiéu va thic déy su phat
trién ctia cac cong nghé dién tir va quang xdc tac
thé he méi.
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