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Tóm tắt. Trong bài báo này, sử dụng Lý thuyết phiếm hàm mật độ, chúng tôi nghiên cứu một cách có 

hệ thống sự ảnh hưởng của biến dạng lên các tính chất điện tử và tính chất quang học của một vật liệu 

hai chiều với cấu trúc đơn lớp là GaSe. Các tính toán cho thấy đơn lớp GaSe ở trạng thái cân bằng là một 

chất bán dẫn có vùng cấm xiên với năng lượng 1,903 eV. Các tính chất điện tử của đơn lớp GaSe, đặc 

biệt là năng lượng của vùng cấm, phụ thuộc rất lớn vào biến dạng. Đơn lớp GaSe có phổ hấp thụ rộng, 

trải dài từ miền ánh sáng nhìn thấy đến vùng tử ngoại gần. Bên cạnh đó, biến dạng làm thay đổi đáng 

kể cường độ cũng như vị trí của các đỉnh trong phổ quang học của đơn lớp GaSe. 

Từ khóa: đơn lớp GaSe, tính chất điện tử, tính chất quang học, biến dạng phẳng, lý thuyết phiếm hàm 
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Abstract. Two-dimensional layered materials have been extensively studied for nearly two decades 

because of their outstanding physical and chemical properties. In this paper, using the density functional 

theory, we systematically investigate the effect of biaxial strain on electronic and optical properties of 

the GaSe two-dimensional layered material with monolayer structure. The calculations indicate that 

monolayer GaSe is an indirect semiconductor with a bandgap of 1.903 eV at equilibrium. The electronic 

properties of the GaSe monolayer, especially the bandgap, depend strongly on the biaxial strain. The 
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GaSe monolayer has a wide absorption spectrum, from the visible light region to the near-ultraviolet 

region. Besides, the strain engineering significantly changes the intensity as well as the position of the 

peaks in the optical spectra of monolayer GaSe.  

Keywords: GaSe monolayer, electronic properties, optical properties, biaxial strain, density functional 

theory 

1 Mở đầu 

Kể từ khi được chế tạo thành công bằng thực 

nghiệm [1], graphene đã trở thành một trong các 

vật liệu được quan tâm đặc biệt trong suốt hơn 15 

năm qua do nó có nhiều tính chất vật lý nổi trội và 

triển vọng ứng dụng của nó trong các thiết bị 

quang – điện tử. Do hiệu ứng giam cầm lượng tử, 

các vật liệu thấp chiều, đặc biệt là các vật liệu hai 

chiều (2D), có nhiều tính chất vật lý và hóa học 

khác biệt mà các vật liệu khối không thể có được 

[2]. Cùng với các nghiên cứu về graphene, một 

cuộc cách mạng trong việc tìm kiếm các vật liệu hai 

chiều đã diễn ra và đã thu được nhiều thành tựu. 

Nhiều vật liệu 2D có cấu trúc tương tự graphene 

đã được tổng hợp thành công bằng thực nghiệm, 

điển hình là silicene [3], phosphorene [4] hay các 

hợp chất kim loại chuyển tiếp dichalcogenide [5]. 

Gần đây, các đơn lớp monochalcogenide được 

quan tâm vì chúng có nhiều tiềm năng ứng dụng 

trong các thiết bị quang – điện tử thế hệ mới [6, 7].  

GaSe là một trong những vật liệu xếp lớp 

monochalcogenide nhóm III. Chúng bao gồm các 

lớp nguyên tử mỏng liên kết yếu với nhau, trong 

đó có hai lớp Ga được kẹp giữa hai lớp Se. Ở dạng 

khối, GaSe là chất bán dẫn có vùng cấm thẳng với 

độ rộng vùng cấm là 2,0 eV [8]. Gần đây, các lớp 

siêu mỏng diện tích lớn của tinh thể GaSe đã được 

tổng hợp thành công [9, 10]. Tương tự các đơn lớp 

khác, đơn lớp GaSe cũng có các thuộc tính điện tử 

khác biệt so với cấu trúc khối của nó [8]. Sử dụng 

phương pháp Lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT), 

Demirci và cs. đã cho thấy rằng đơn lớp GaSe là 

một chất bán dẫn vùng cấm xiên với độ rộng vùng 

cấm 1,77 eV ở trạng thái cân bằng [11]. Đơn lớp 

GaSe bền vững về mặt cơ học và là vật liệu hoàn 

hảo để sử dụng trong các transistor bán dẫn hiệu 

ứng trường [12] và trong các thiết bị quang – điện 

tử nano [10]. Ren và cs. đã chỉ ra rằng đơn lớp GaSe 

có các đặc tính quang xúc tác và có thể được sử 

dụng làm chất xúc tác quang trong các ứng dụng 

tách nước [13]. Nhóm của Zhou đã nghiên cứu sự 

phát sinh điều hòa bậc hai trong tinh thể GaSe xếp 

lớp và quan sát được cường độ tạo ra điều hòa bậc 

hai mạnh nhất đối với GaSe trong số tất cả các tinh 

thể 2D [14]. Mặt khác, các ứng dụng tiên tiến 

thường đòi hỏi các vật liệu với tính chất điện tử, 

quang học có thể được điều chỉnh theo chủ ý bằng 

các tham số điều khiển bên ngoài [15]. Do đó, nếu 

điều chỉnh và kiểm soát các thuộc tính điện tử, 

quang học của các đơn lớp thì có thể chế tạo một 

loạt các thiết bị nano điều chỉnh được. Bên cạnh đó, 

Zhou và cs. đã chứng minh rằng có thể điều khiển 

được độ rộng vùng cấm của đơn lớp GaSe bằng 

quá trình hấp phụ các nguyên tử khí trên bề mặt 

của nó [16]. Các nghiên cứu gần đây của chúng tôi 

đã chứng minh rằng điện trường hoặc biến dạng 

có thể làm thay đổi các tính chất điện tử cơ bản, 

như cấu trúc vùng năng lượng và độ rộng vùng 

cấm, hay các đặc trưng quang học của vật liệu đơn 

lớp họ monochalcogenide nhóm III, bao gồm 

InSe [17], GaS [18] và GaTe [19]. Bên cạnh đó, 

Huang và cs. đã công bố rằng năng lượng vùng 

cấm của đơn lớp GaSe phụ thuộc rất lớn vào biến 

dạng, đặc biệt là trong trường hợp biến dạng 

kéo [20]. Ngoài ra, tính chất cơ học của đơn lớp 

GaSe được Yagmurcukardes và cs. nghiên cứu một 

cách chi tiết [8]. Các tính toán cho thấy đơn lớp 

GaSe có các cơ tính tuyệt vời và sự chuyển pha bán 

dẫn – kim loại cũng đã được tìm thấy trong đơn 

lớp GaSe khi nó chịu ảnh hưởng của biến dạng 

trục [8]. 
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Trong bài báo này, chúng tôi trình bày các 

kết quả nghiên cứu về các tính chất điện tử và tính 

chất quang học của đơn lớp GaSe khi có mặt của 

biến dạng bằng Lý thuyết phiếm hàm mật độ. Các 

nghiên cứu của chúng tôi tập trung vào ảnh hưởng 

của biến dạng lên cấu trúc vùng năng lượng điện 

tử, độ rộng vùng cấm và các đỉnh hấp thụ quang 

cũng như hệ số hấp thụ quang của đơn lớp GaSe. 

2 Mô hình tính toán 

Trong bài báo này, các tính toán được thực 

hiện bằng Lý thuyết phiếm hàm mật độ với gói 

phần mềm mô phỏng Quantum Espresso [21]. 

Phương pháp gần đúng gradient tổng quát của 

Perdew–Burke–Ernzerhof (PBE) đã được sử dụng 

để mô tả các trao đổi tương quan [22]. Phương 

pháp DFT có hiệu chỉnh (DFT-D2) của 

Grimme [23] đã được sử dụng để xem xét các lực 

tương tác yếu van der Waals có thể tồn tại giữa các 

lớp Ga và Se trong cấu trúc của GaSe. Vùng 

Brillouin trong các tính toán của chúng tôi được 

khảo sát bằng phương pháp chia lưới Monkhorst–

Pack với lưới chia (15  15  1). Ngưỡng động năng 

đối với các sóng phẳng được sử dụng cho các tính 

toán này là 500 eV. Tất cả cấu trúc nguyên tử của 

đơn lớp GaSe đã được tối ưu hóa với ngưỡng hội 

tụ của lực tác dụng lên từng nguyên tử là 0,01 eV/Å 

và ngưỡng hội tụ của năng lượng toàn phần là 10–

6 eV. Để tránh sự tương tác nếu có giữa các lớp lân 

cận, chúng tôi sử dụng khoảng cách chân không là 

20 Å theo phương vuông góc với bề mặt vật liệu. 

 

 

3 Kết quả và thảo luận 

Đơn lớp GaSe có cấu trúc hình lục giác hình 

thành từ bốn lớp nguyên tử được xếp chồng lên 

nhau theo thứ tự của Se–Ga–Ga–Se như minh họa 

trong Hình 1a. Về mặt hình học, cấu trúc của đơn 

lớp GaSe thuộc nhóm không gian D3h. Ô đơn vị của 

đơn lớp GaSe chứa bốn nguyên tử, bao gồm hai 

nguyên tử Ga và hai nguyên tử Se. Ở trạng thái cân 

bằng, bề dày của đơn lớp GaSe là  = 4,814 Å và 

hằng số mạng của nó là a = 3,818 Å. Chiều dài liên 

kết giữa các nguyên tử Ga và Se là dGa–Se = 2,497 Å 

và giữa các nguyên tử Ga với nhau là dGa–Ga = 

2,468 Å. Kết quả tính toán của chúng tôi tương 

đồng với các nghiên cứu DFT trước đây [8, 20]. 

Trước tiên, chúng tôi thực hiện các tính toán 

phổ phonon của đơn lớp GaSe trong toàn vùng 

Brillouin thứ nhất để kiểm tra độ bền động học của 

nó. Ô đơn vị của đơn lớp GaSe chứa bốn nguyên 

tử, do đó phổ phonon của nó sẽ có 12 nhánh dao 

động. Các tính toán DFT cho phổ phonon của đơn 

lớp GaSe được trình bày trên Hình 1b. Có thể thấy 

rằng, có 12 nhánh dao động trong phổ phonon của 

đơn lớp GaSe, bao gồm chín nhánh quang và ba 

nhánh âm. Hình 1b cho thấy không có khoảng cách 

giữa các nhánh âm và nhánh quang. Đối với các 

nhánh dao động quang, tại điểm , chỉ có ba nhánh 

quang không suy biến, trong khi có đến ba nhánh 

quang bị suy biến đôi. Tần số dao động quang lớn 

nhất vào khoảng 300 cm–1. Kết quả tính toán của 

chúng tôi cho thấy rằng không có tần số âm trong 

phổ phonon của đơn lớp GaSe. Điều này có nghĩa 

là cấu trúc của đơn lớp GaSe ổn định về mặt động 

học.

 

Hình 1. Cấu trúc nguyên tử theo các góc nhìn khác nhau (a) và các phổ phonon (b) của đơn lớp GaSe ở trạng thái cân 

bằng (b = 0) và khi bị biến dạng –10% và +10%
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Để nghiên cứu ảnh hưởng của dạng phẳng 

(hay biến dạng hai chiều) đến các tính chất điện tử 

của đơn lớp GaSe, chúng tôi định nghĩa biến dạng 

phẳng là b trong đó và lần lượt là hằng số mạng của 

GaSe ở trạng thái cân bằng và khi có biến dạng. 

Chúng tôi tiến hành cho đơn lớp biến dạng dọc 

đồng thời dọc theo hai trục a và b (biaxial strain) εb 

trong khoảng từ −10% đến 10%. Các dấu “+” và “–

“ tương ứng với các trường hợp biến dạng kéo và 

biến dạng nén. Để kiểm tra sự ổn định về mặt động 

học của cấu trúc của đơn lớp GaSe khi bị biến dạng, 

phổ phonon của đơn lớp GaSe khi bị biến dạng đã 

được tính toán. Có thể  thấy rằng đơn lớp GaSe 

vẫn ổn định về mặt động học khi bị biến dạng lên 

đến 10% (Hình 1b). 

Cấu trúc vùng năng lượng điện tử của đơn 

lớp GaSe ở trạng thái cân bằng trong vùng 

Brillouin thứ nhất dọc theo hướng đối xứng cao -

M-K- được biễu diễn ở Hình 2a. Kết quả tính toán 

đã chỉ ra rằng, ở trạng thái cân bằng, đơn lớp GaSe 

là một chất bán dẫn có vùng cấm xiên với năng 

lượng vùng cấm là 1,903 eV. Giá trị này khá gần 

với kết quả đạt được của Huang và cs. 

(1,83 eV) [20]. Tuy nhiên, bài toán về độ rộng vùng 

cấm của vật liệu nano phụ thuộc lớn vào cách tiếp 

cận trong tính toán DFT, tức là phụ thuộc vào các 

phiếm hàm năng lượng [20]. Mặc dù vậy, về mặt 

vật lý, sử dụng các phiếm hàm khác nhau trong 

tính toán DFT có thể thu được các giá trị độ rộng 

vùng cấm khác nhau nhưng không làm thay đổi 

các tính chất vật lý cơ bản của vật liệu. Ở trạng thái 

cân bằng, cực tiểu vùng dẫn (CBM) nằm ngay tại 

điểm K trong vùng Brillouin thứ nhất, trong khi 

cực đại vùng hóa trị (VBM) nằm trên đường thẳng 

KΓ. Chú ý vào vùng con cao nhất của vùng hóa trị, 

có thể thấy rằng sự chênh lệch về mặt năng lượng 

giữa VBM và của vùng con cao nhất tại điểm K là 

không lớn. Đồng thời, chúng ta biết rằng tính chất 

điện tử của các vật liệu 2D rất nhạy với sự biến đổi 

cấu trúc. Do đó, có thể kỳ vọng biến dạng có thể 

làm cho VBM chuyển từ vị trí trên đường thẳng KΓ 

sang điểm K và đơn lớp GaSe trở thành bán dẫn 

với vùng cấm thẳng.

 
 

Hình 2. Cấu trúc vùng năng lượng của đơn lớp GaSe ở trạng thái cân bằng (b = 0) (a)                                                         

và khi bị biến dạng (b–f)
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Trên Hình 2, chúng tôi biểu diễn cấu trúc 

vùng năng lượng của đơn lớp GaSe bị biến dạng ở 

các mức độ khác nhau của εb. Các kết quả tính toán 

cho thấy rằng biến dạng kéo không làm thay đổi ví 

trí của CBM và VBM. Trong trường hợp biến dạng 

nén, sự thay đổi vị trí của CBM và VBM đã xảy ra. 

Tính toán của chúng tôi cho thấy, tại εb = –5%, vị trí 

của CBM đã chuyển từ điểm K sang điểm Γ còn vị 

trí của VBM đã chuyển sang điểm K như thể hiện 

rõ trong Hình 2d. Biến dạng không chỉ làm thay đổi 

vị trí của CBM và VBM mà còn làm thay đổi một 

cách đáng kể độ rộng của vùng cấm. Trong khi biến 

dạng kéo làm giảm nhanh độ rộng vùng cấm của 

đơn lớp GaSe thì năng lượng của vùng cấm phụ 

thuộc khá phức tạp vào biến dạng nén. Có thể thấy 

rằng biến dạng nén làm cho độ rộng vùng cấm Eg 

của đơn lớp GaSe tăng và đạt cực đại bằng 2,501 eV 

tại εb = –5% rồi lại giảm xuống nếu tiếp tục tăng 

cường độ biến dạng nén (Hình 3). Biến dạng kéo 

làm giảm nhanh một cách khá tuyến tính năng 

lượng vùng cấm của đơn lớp GaSe. Xu hướng giảm 

năng lượng vùng cấm này tương đồng với các kết 

quả được tính toán trước đó [8]. 

Tiếp theo, chúng tôi tính toán các đặc trưng 

quang học cơ bản của đơn lớp GaSe dưới tác dụng 

của biến dạng. Trong bài báo này, chúng tôi khảo 

sát cho trường hợp ánh sáng tới bị phân cực vuông 

góc (dọc theo trục c) với năng lượng của photon 

trong khoảng từ 0 đến 10 eV. Các đặc trưng quang 

học cơ bản của vật liệu có thể được tính toán thông 

qua hàm điện môi của nó. Hàm điện môi ε(ω) được 

tính theo biểu thức (1) 

ε(ω) = ε1(ω) + i × ε2(ω), (1) 

trong đó ε1(ω) và ε2(ω) lần lượt là phần thực và 

phần ảo của ε(ω). Về nguyên tắc, có thể thu được 

phần ảo ε2(ω) thông qua tổng của các dịch chuyển 

giữa các trạng thái trống và lấp đầy. Bằng cách sử 

dụng phép chuyển đổi Kramer–Kronig, có thể 

nhận được phần thực ε1(ω) theo biểu thức (2) và 

(3) [24, 25]. 

 
Hình 3. Sự phụ thuộc của năng lượng vùng cấm vào độ 

biến dạng b 
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trong đó ω là tần số góc; e là điện tích điện tử; m là 

khối lượng điện tử; V là thể tích ô đơn vị; p = (px, py, 

pz) là toán tử xung lượng; knp là hàm sóng với 

vectơ sóng k; fkn là hàm phân bố Fermi. 

 Hệ số hấp thụ A(ω) có thể được tính toán từ 

phần thực và phần ảo của hàm điện môi theo biểu 

thức (4) [26]: 

1/2
2 2

1 2 1

2
( ) ( ) ( ) ( ) .A

c


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Trên Hình 4, chúng tôi trình bày các kết quả 

tính toán ảnh hưởng của biến dạng lên phần thực 

và phần ảo của hàm điện môi trong đơn lớp GaSe. 

Từ Hình 4a, có thể thấy rằng biến dạng nén gần 

như không làm thay đổi hằng số điện môi tĩnh ε(0) 

của vật liệu trong khi biến dạng kéo làm tăng mạnh 

hằng số điện môi tĩnh của nó từ 3,454 ở trạng thái 

cân bằng lên 3,778 tại b = 7%. Trong phổ quang học 

của ε2(ω), đỉnh chính nằm trong miền tử ngoại gần 

(ở vị trí khoảng 4,5 eV). Biến dạng không chỉ làm 

giảm cường độ của đỉnh mà còn làm dịch chuyển 

vị trí của đỉnh. Các tính toán của chúng tôi cho thấy 

rằng, biến dạng kéo đã làm cho đỉnh chính trong 

phổ quang học của ε2(ω) dịch chuyển về miền năng 

lượng thấp hơn trong khi đỉnh này sẽ dịch chuyển 

về miền năng lượng cao hơn trong trường hợp đơn 

lớp GaSe chịu ảnh hưởng của biến dạng nén.
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Hình 4. (a) Phần thực 1() và (b) phần ảo 2() của hằng số điện môi của đơn lớp GaSe khi có mặt của 

biến dạng b

Đặc trưng quan trọng nhất trong tính chất 

quang của vật liệu là hệ số hấp thụ. Đặc trưng này 

có vai trò quyết định trong việc xác định triển vọng 

ứng dụng của vật liệu trong các thiết bị quang – 

điện tử. Trên Hình 5, chúng tôi biểu diễn phổ hấp 

thụ quang A(ω) của đơn lớp GaSe khi có mặt của 

biến dạng. Sự hấp thụ quang của đơn lớp GaSe 

được kích hoạt trong miền ánh sáng nhìn thấy và 

cường độ hấp thụ của nó tăng nhanh rồi đạt cực 

đại trong miền ánh sáng tử ngoại gần. Trong miền 

năng lượng từ 0 đến 10 eV, phổ hấp thụ của đơn 

lớp có hai đỉnh hấp thụ, trong đó, ở trạng thái cân 

bằng, đỉnh hấp thụ chính nằm ở vị trí 7,211 eV với 

cường độ 13,041  104 cm–1. Biến dạng làm thay đổi 

đáng kể phổ hấp thụ của đơn lớp GaSe. Từ Hình 5, 

có thể thấy cường độ hấp thụ được gia tăng một 

cách mạnh mẽ bởi biến dạng nén trong miền năng 

lượng từ 6 eV đến 8 eV. Bên cạnh đó, biến dạng 

cũng làm thay đổi vị trí của các đỉnh hấp thụ. Biến 

dạng nén làm đỉnh hấp thụ chính dịch chuyển về 

miền năng lượng cao hơn. Trong khi đó, đỉnh hấp 

thụ chính trong phổ hấp thụ của đơn lớp GaSe lại 

dịch chuyển về miền năng lượng thấp hơn (và 

cường độ của đỉnh cũng bị giảm) khi có mặt của 

biến dạng kéo. Đối với vùng ánh sáng nhìn thấy, 

các kết quả tính toán của chúng tôi đã chỉ ra rằng, 

hệ số hấp thụ của đơn lớp GaSe ở trong miền này 

lên đến là 2,244  104 cm–1 và có thể gia tăng do biến 

dạng kéo. Trong miền ánh sáng nhìn thấy, biến 

dạng kéo làm tăng đáng kể hệ số hấp thụ, lên đến 

4,429  104 cm–1 tại b = 7%, trong khi hệ số hấp thụ 

của đơn lớp GaSe giảm nhẹ khi chịu ảnh hưởng của 

biến dạng nén. Xu hướng thay đổi trong giá trị của 

hệ số hấp thụ do ảnh hưởng của biến dạng ở trong 

miền ánh sáng nhìn thấy là trái ngược với xu 

hướng thay đổi của nó trong miền ánh sáng tử 

ngoại gần. Với miền hấp thụ rộng và đặc biệt là có 

hệ số hấp thụ cao trong miền ánh sáng nhìn thấy, 

đơn lớp GaSe có nhiều triển vọng được ứng dụng 

vào trong các thiết bị quang – điện tử. 

 

 
Hình 5. Ảnh hưởng của biến dạng b lên hệ số hấp thụ 

A() của đơn lớp GaSe 

4 Kết luận 

Trong bài báo này, các tính chất điện tử và 

quang học của đơn lớp GaSe bị biến dạng đã được 

nghiên cứu bằng Lý thuyết phiếm hàm mật độ. Các 

tính chất điện tử của đơn lớp GaSe phụ thuộc rất 

lớn vào biến dạng và có thể dễ dàng điều khiển 

được độ rộng vùng cấm của nó bằng biến dạng. 

Phổ hấp thụ quang của đơn lớp được kích hoạt 

trong miền ánh sáng nhìn thấy và cường độ hấp 

thụ đạt cực đại trong miền ánh sáng tử ngoại gần. 

Biến dạng không chỉ làm thay đổi một cách đáng 
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kể cường độ hấp thụ quang của đơn lớp GaSe mà 

còn làm dịch chuyển vị trí của các đỉnh hấp thụ. 

Các kết quả nghiên cứu của chúng tôi không chỉ 

cung cấp thêm nhiều thông tin về ảnh hưởng của 

biến dạng lên các tính chất điện tử và quang học 

của đơn lớp GaSe mà còn có thể làm động lực cho 

các nghiên cứu thực nghiệm trong tương lai vì triển 

vọng ứng dụng của nó trong các thiết bị quang – 

điện tử. 
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