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Tom tit. Trong bai bao nay, st dung Ly thuyét phiém ham mat d6, ching t6i nghién cttu mét cach c6
hé thong su anh hudng ctia bién dang 1én cac tinh chat dién tir va tinh chat quang hoc cia mot vat liéu
hai chiéu véi cdu tric don 16p 1a GaSe. Céc tinh toan cho thay don 16p GaSe 6 trang thai can bang 1a mot
chét ban dan c6 viing cam xién véi nang luong 1,903 eV. Cac tinh chat dién ti ctia don 16p GaSe, dic
biét 1a néng lwong ctia vung cdm, phu thudc rat 16n vao bién dang. Pon 16p GaSe ¢6 phd hap thu rong,
trai dai tir mién anh sang nhin thdy dén vung t ngoai gan. Bén canh d6, bién dang lam thay d6i dang
ké& cuong d6 ciing nhu vi tri ctia cac dinh trong phé quang hoc ctia don 16p GaSe.

Tw khéa: don 16p GaSe, tinh chét dién tw, tinh chdt quang hoc, bién dang phéng, 1y thuyét phiém ham
mat do
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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 Mo dau

K& tir khi duoc ché tao thanh cong béng thuec
nghiém [1], graphene da tré thanh mot trong cac
vat liéu duoc quan tdm dic biét trong sudt hon 15
nam qua do né cé nhiéu tinh chat vat ly noi troi va
trién vong tng dung cua nd trong cac thiét bi
quang — dién tx. Do hiéu ting giam cam luong tt,
cac vat liéu thap chiéu, dac biét 1a cac vat liéu hai
chiéu (2D), c6 nhiéu tinh chét vat ly va hoa hoc
khac biét ma cac vat liéu khoi khong thé ¢6 duoc
[2]. Cung véi cac nghién ctru vé graphene, mot
cudc cach mang trong viéc tim kiém cac vat liéu hai
chiéu da dién ra va da thu dwoc nhiéu thanh tuu.
Nhiéu vat liéu 2D c6 ciu trac twong ty graphene
da duoc tong hop thanh cong bang thuc nghiém,
dién hinh la silicene [3], phosphorene [4] hay c4c
hop chat kim loai chuyén tiép dichalcogenide [5].
Gan day, cac don 16p monochalcogenide duoc
quan tam vi chiing ¢6 nhiéu tiém nang tng dung

trong cac thiét bi quang — dién tir thé hé mai [6, 7].

GaSe 1a mot trong nhitng vat liéu xép 16p
monochalcogenide nhém III. Chiing bao gom cac
16p nguyén tir mong lién két yéu voi nhau, trong
d6 c6 hai 16p Ga duogc kep giita hai 16p Se. O dang
khdi, GaSe la chat ban dan c6 viing cdm thang véi
do rong vung cdm la 2,0 eV [8]. Gan day, cac 16p
siéu mong dién tich 16n ctia tinh thé GaSe da duoc
tong hop thanh cong [9, 10]. Twong tw cac don 16p
khéc, don 16p GaSe ciing c6 cac thudc tinh dién tk
khac biét so vdi ciu truc khoi cua no [8]. St dung
phuong phép Ly thuyét phiém ham mat d6 (DFT),
Demirci va cs. da cho thdy rang don 16p GaSe la
mot chat ban dan viing cdm xién véi o rong vung
cdm 1,77 eV & trang thai can bang [11]. Don 16p

GaSe bén vitng vé mét co hoc va la vat liéu hoan
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hao d& st dung trong cc transistor ban dan hiéu
tng truong [12] va trong cac thiét bi quang — dién
tie nano [10]. Ren va cs. da chi ra rang don 16p GaSe
c6 cac ddc tinh quang xuc tac va co thé dugc st
dung lam chét xtc tac quang trong cac tng dung
tach nwedc [13]. Nhém ctia Zhou da nghién cttu suw
phat sinh diéu hoa bac hai trong tinh thé€ GaSe xép
16p va quan sat duoc cuong do tao ra diéu hoa bac
hai manh nhat d6i véi GaSe trong s tdt ca cac tinh
thé 2D [14]. M4t khac, cac tng dung tién tién
thuong doi hoi cac vat liéu vdi tinh chat dién tw,
quang hoc c6 thé duoc digu chinh theo cht y bang
cac tham sd diéu khién bén ngoai [15]. Do d6, néu
diéu chinh va kiém soat cac thudc tinh dién tt,
quang hoc cta cac don 16p thi c6 thé ché tao mot
loat c4c thiét bi nano diéu chinh dwoc. Bén canh do,
Zhou va cs. da chitng minh rang c6 thé diéu khién
dugc dd rong ving cdm cta don 16p GaSe bang
qua trinh hip phu cac nguyén t khi trén bé mat
cua no [16]. Cac nghién ctru gan day cua chung toi
da chiing minh rang dién truong hoic bién dang
c6 thé lam thay ddi cac tinh chat dién ti co ban,
nhu cdu trac vung ning lugng va do rong vung
cam, hay cac ddc trung quang hoc ctia vat liéu don
16p ho monochalcogenide nhém III, bao gom
InSe [17], GaS[18] va GaTe[19]. Bén canh do,
Huang va cs. da cong bd rang ning luong ving
cam cua don 16p GaSe phu thudc rat 16n vao bién
dang, dac biét la trong truong hop bién dang
kéo [20]. Ngoai ra, tinh chat co hoc cua don 16p
GaSe dwgc Yagmurcukardes va cs. nghién ctu mot
cach chi tiét [8]. Cac tinh toan cho thdy don 16p
GaSe ¢ cac co tinh tuyét voi va sy chuyén pha ban
dan — kim loai cling da dwoc tim thay trong don
16p GaSe khi n6 chiu anh huéng cua bién dang
truc [8].
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Trong bai bao nay, chiing t6i trinh bay céac 3 Két qua va thao ludn
két qua nghién ctru vé cac tinh chét dién ti va tinh

chdt quang hoc ctia don 16p GaSe khi c6 mét ctia Pon 16p GaSe c6 cdu tric hinh lyc gidc hinh
bién dang bing Ly thuyét phiém ham mat d9. C4c  thanh t bdn 16p nguyén tir dugc x€p chong lén
nghién ctru ctia chting t6i tap trung vao anh huong nhau theo thit tu cia Se-Ga-Ga-Se nhu minh hoa
ctia bién dang 1én c&u triic viing ning lwong dién trong Hinh 1a. V& mat hinh hoc, cdu tric cua don
te, 46 rong vung cdm va cac dinh hdp thu quang 16p GaSe thudc nhém khong gian Dsn. O don vi ctia
cting nhu hé s hap thu quang cua don 16p GaSe. don 16p GaSe chita bon nguyén tw, bao gom hai

nguyén t&t Ga va hai nguyén tx Se. O trang théi can
bing, bé day cta don 16p GaSe 1a A = 4,814 A va

héng s6 mang ctia n6 1a a = 3,818 A. Chiéu dai lién

2 Mo hinh tinh toan

Trong bai bao nay, cac tinh toan dugc thuc két gitta cac nguyén tir Ga va Se 1a dcase = 2,497 A
hién bing Ly thuyét phiém ham mat do véi goi  Va gitta cac nguyén tar Ga voi nhau la dceca =
phin mém mé phéng Quantum Espresso [21]. 2,468 A. Két qua tinh toan ctua chung t6i twong

Phuong phap gan dung gradient tong quat cua dong voi cac nghién ctru DFT trude day [8, 20].
Perdew—Burke-Ernzerhof (PBE) da duoc sit dung
dé€ mo ta cac trao dbi twong quan [22]. Phuong
phap DFT c¢6 hiéu chinh (DFT-D2) cuaa

Grimme [23] da duoc sir dung d€ xem xét cac luc

Trudc tién, ching t6i thiec hién cac tinh toan
phé phonon cua don 16p GaSe trong toan vung
Brillouin tht nhat dé€ kiém tra d6 bén dong hoc cua

né. O don vi cia don 16p GaSe chita bén nguyén

trong tac yéu van der Waals c6 thé ton tai gitta cac ttr, do d6 phd phonon ctia né sé 6 12 nhénh dao

16p Ga va Se trong cdu trac cua GaSe. Ving déng. Cac tinh toan DFT cho phd phonon ctia don

Brillouin trong cac tinh toan ctia chiing to6i dugc 16p GaSe duogc trinh bay trén Hinh 1b. C6 thé thay

khao sat bang phuong phap chia luéi Monkhorst— rng, c6 12 nhanh dao dong trong phé phonon ctia

Pack véi ludi chia (15 x 15 x 1). Ngudng dong nang don 16p GaSe, bao gom chin nhénh quang va ba

ddi véi cc song phang duoc sir dung cho cac tinh  h4nh am. Hinh Tb cho thay khong c6 khoang céch
toan nay la 500 eV. Tét ca cdu tric nguyén tix cua giita cic nhanh 4m va nhanh quang. D&i véi cac
don 16p GaSe da duoc t6i wu héa voi ngudng hoi nhanh dao dong quang, tai diém I, chi ¢ ba nhanh
tu ctia luc téc dung 1én ting nguyén tir 1a 0,01 eV/A quang khong suy bién, trong khi c6 dén ba nhanh
va ngudng hoi tu cia ndng lwong toan phan la 10- quang bi suy bién d6i. Tan s& dao déng quang 1én
°eV. D& tranh su tuong tac néu cd gitta cacloplan 4t vao khoang 300 cm-. K&t qua tinh toan cua
can, chung toi st dung khoang cach chankhongla  chyng t6i cho thay ring khéong c6 fan s8 m trong

20 A theo phuong vudng gdc v6i bé mat vat liéu. phd phonon cua don 16p GaSe. Diéu nay c6 nghia

la cdu trac cta don 16p GaSe 6n dinh vé méat dong

hoc.
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Hinh 1. C4u tric nguyén ti theo cac gdc nhin khac nhau (a) va cac phé phonon (b) cia don 16p GaSe ¢ trang théi can
bang (v = 0) va khi bi bién dang ~10% va +10%
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Dé nghién cttu anh huong cta dang phang
(hay bién dang hai chiéu) dén cac tinh chat dién t
cua don 16p GaSe, chiing t6i dinh nghia bién dang
phéng 1a s trong d6 va Ian luot 1a hang s6 mang ctia
GaSe 0 trang thai can bang va khi c6 bién dang.
Chuang t6i tién hanh cho don 16p bién dang doc
dong thoi doc theo hai truc a va b (biaxial strain) e»
trong khoang ttr ~10% dén 10%. Cac dau “+” va “—
“ tuong ung voi cac truong hop bién dang kéo va
bién dang nén. D€ ki€m tra sy 6n dinh vé mat dong
hoc ctia cdu tric cua don 16p GaSe khi bi bién dang,
pho phonon ctia don 16p GaSe khi bi bién dang da
dugc tinh toan. C6 thé  thay rang don 16p GaSe
van 6n dinh vé mat dong hoc khi bi bién dang lén
dén +10% (Hinh 1b).

C4u truc vung nang luong dién tir cia don
16p GaSe O trang thai can béang trong ving
Brillouin thtt nhét doc theo huwdéng d6i xting cao I'-
M-K-T" dwoc biéu dién & Hinh 2a. Két qua tinh toan
da chi ra rang, & trang thai can bang, don 16p GaSe

la mot chat ban dan c¢6 vung cdm xién voi nang

luong vung cdm la 1,903 eV. Gia tri nay kha gan
véi két qua dat dwgc cua Huang va cs.
(1,83 eV) [20]. Tuy nhién, bai todn vé d6 rong vung
cam cua vat liéu nano phu thudc 16n vao cach tiép
can trong tinh toan DFT, tirc 1a phu thudc vao cac
phiém ham ndng lwgng [20]. Mdc du vay, vé mat
vat ly, st dung cac phiém ham khac nhau trong
tinh todn DFT c6 thé thu duoc cac gia tri dd rong
vung cdm khac nhau nhung khong lam thay doi
cac tinh chat vat ly co ban cta vat liéu. O trang thai
can bang, cuc tiéu viing dan (CBM) nam ngay tai
diém K trong vung Brillouin tht nhét, trong khi
cuc dai viing héa tri (VBM) nam trén duong thang
KT. Chu y vao vung con cao nhat ctia vung hda tri,
c6 thé thdy rang su chénh léch vé mit nang luong
gitta VBM va ctia vung con cao nhét tai diém K 1a
khong 16n. Dong thoi, chiing ta biét rang tinh chat
dién tir ctia cac vat liéu 2D rat nhay véi su bién d6i
cau trac. Do d6, ¢6 thé ky vong bién dang c6 thé
lam cho VBM chuyén tir vi trf trén duong thang KT
sang diém K va don 16p GaSe tro thanh ban dan

v6i vung cam thang.

(¥ )

%
&

V

CBM

(a) VBM (b)

Nang lugng, eV
Lol o

Sb=0 €p=+

g, =+10%

(c)

\

&
<
IS
]
IS
¢
_—

>
o 1} g, =-5% &5 =-1% £y =—10%
g- Y N A Y S S N I -
= @ VoM (©) 0]
=
a —1
Z.
-2
-3 /] /]
r M K r T M K r r M K r

Hinh 2. C4u tric viing nang lwong ctia don 16p GaSe & trang thai can bang (ev = 0) (a)
va khi bi bién dang (b—f)
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Trén Hinh 2, chung t6i biéu dién cdu trtc
vung nang lwgng ctia don 16p GaSe bi bién dang ¢
cac murc d0 khac nhau cua e Cac két qua tinh toan
cho thdy rang bién dang kéo khong lam thay d6i vi
tri cia CBM va VBM. Trong trueong hop bién dang
nén, su thay doi vi tri cha CBM va VBM da xay ra.
Tinh toan cta chung t6i cho thdy, tai v = -5%, vi tri
cua CBM da chuyén tir diém K sang diém I con vi
tri cia VBM da chuyén sang diém K nhu thé hién
rd trong Hinh 2d. Bién dang khong chi lam thay d6i
vi tri cia CBM va VBM ma con lam thay d6i mot
cach dang k& do rong ctia vung cdm. Trong khi bién
dang kéo lam giam nhanh d¢ réng vung cam cua
don 16p GaSe thi ning luong ctia vung cam phu
thudc kha phtic tap vao bién dang nén. Co thé thay
rang bién dang nén lam cho dd rong ving cAm Eg
ctia don 16p GaSe ting va dat cuc dai bang 2,501 eV
tai e = —5% r0i lai giam xudng néu ti€p tuc ting
ceong do bién dang nén (Hinh 3). Bién dang kéo
lam giam nhanh mot cach kha tuyén tinh nang
luong vung cdm cua don 16p GaSe. Xu hudng giam
nang luwgng vung cdm nay twong dong voi cac két

qua duoc tinh toan trudc do [8].

Tiép theo, ching t6i tinh toan cac déc trung
quang hoc co ban ctia don 16p GaSe dwdi tac dung
cua bién dang. Trong bai bdo nay, ching t6i khao
sat cho treong hop anh sang téi bi phan cuc vuong
goc (doc theo truc c) vdi ndng lwong cua photon
trong khoang ttr 0 dén 10 eV. Céc dac trung quang
hoc co ban ctia vat liéu cé thé duoc tinh toan thong
qua ham dién moi ctia né. Ham dién moi e(w) duoc
tinh theo biéu thirc (1)

e(w) = e1(w) +i x e2(w), (1)

trong d6 e1(w) va e(w) lan luot la phan thuc va
phan 4o ctia &(w). Vé nguyén tac, c6 thé thu duoc
phan ao e2(w) thong qua tong ctia cac dich chuyén
gitta cac trang théi trong va 1ap day. Bang cach st
dung phép chuyén déi Kramer-Kronig, c6 thé
nhan duwgc phan thuc e1(w) theo biéu thic (2) va
(3) [24, 25].
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trong d6 w 1a tan s6 goc; e la dién tich dién ti; m la
khoi lwgong dién ti; V 1a thé tich 6 don vi; p = (px, py,
p=) la toan t xung luong; |knp)la ham séng voi
vecto song k; fin 1a ham phan bd Fermi.

Heé s6 hédp thu A(w) 6 thé dwgc tinh todn tir
phan thyce va phan ao cua ham dién moi theo biéu
thtic (4) [26]:

o) =22 @ ra@ -a@] @

Trén Hinh 4, chung t6i trinh bay cac két qua
tinh todn anh hudng cua bién dang lén phan thuc
va phan do cua ham dién moi trong don 16p GaSe.
Tir Hinh 4a, c6 thé thdy rang bién dang nén gan
nhu khong lam thay d6i hang s6 dién moi tinh &(0)
cua vat liéu trong khi bién dang kéo lam tang manh
hfing s0 dién moi tinh cua no tir 3,454 & trang thai
can bang 1én 3,778 tai & = 7%. Trong phd quang hoc
ctia &2(w), dinh chinh ndm trong mién tk ngoai gan
(¢ vi tri khoang 4,5 eV). Bién dang khong chi lam
giam cuong do cua dinh ma con lam dich chuyén
vi tri cua dinh. C4c tinh toan ctia chung toi cho thay
rang, bién dang kéo da lam cho dinh chinh trong
pho quang hoc ctia e2(w) dich chuyén vé mién nang
luwong thap hon trong khi dinh nay sé dich chuyén
vé mién ndng luwong cao hon trong truong hop don

16p GaSe chiu anh hudng cua bién dang nén.
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Hinh 4. (a) Phan thuc e1(®) va (b) phan do e2(w) ctia hang s§ dién moi ctia don 16p GaSe khi c6 mat ctia

bién dang e

Ddc trung quan trong nhat trong tinh chat
quang cta vat liéu la hé s6 hdp thu. D4c trung nay
6 vai tro quyét dinh trong viéc xac dinh trién vong
ung dung cua vat liéu trong cac thiét bi quang —
dién tee. Trén Hinh 5, chting t6i biéu dién phd hap
thu quang A(w) cua don l6p GaSe khi c6 mat ctua
bién dang. Su hap thu quang cua don 16p GaSe
duoc kich hoat trong mién 4nh sang nhin thay va
cuong do hap thu cua nd tang nhanh roi dat cuc
dai trong mién anh sang tir ngoai gan. Trong mién
nang luong tix 0 dén 10 eV, phd hap thu caa don
16p c6 hai dinh hap thuy, trong d6, ¢ trang thai can
béng, dinh hap thu chinh nam & vi tri 7,211 eV véi
cuong d6 13,041 x 10* cm-. Bién dang lam thay d6i
dang k& pho hap thu cua don 16p GaSe. Tt Hinh 5,
c6 thé thdy cuong do hap thu duoc gia ting mot
cach manh mé boi bién dang nén trong mién nang
luong tir 6 eV dén 8 eV. Bén canh dod, bién dang
cting lam thay doi vi tri cia cac dinh hap thu. Bién
dang nén lam dinh hdp thu chinh dich chuyén vé

T
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< — &,=1+3%
0 — &,=+7%

0 2 4 6 8 10
Nang lugng photon (eV)

Hinh 5. Anh hudng cta bién dang e 1én hé s6 hap thu
A(o) ctia don 16p GaSe
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mién nang luwong cao hon. Trong khi d6, dinh hap
thu chinh trong pho hédp thu ctia don 16p GaSe lai
dich chuyén vé mién ndng luong thap hon (va
cueong d6 cua dinh ciing bi giam) khi ¢ mat caa
bién dang kéo. Doi véi vung dnh sang nhin thay,
cac két qua tinh toan ctia chting tdi da chi ra rang,
hé s6 hap thu ctia don 16p GaSe ¢ trong mién nay
lén dénla 2,244 x 10* cm-! va ¢4 thé gia tang do bién
dang kéo. Trong mién anh sang nhin thay, bién
dang kéo lam tang dang ké hé s6 hap thuy, 1én dén
4,429 x 104 cm™! tai & = 7%, trong khi hé s6 hap thu
ctia don 16p GaSe giam nhe khi chiu anh hiedng cua
bién dang nén. Xu hudng thay doi trong gia tri cua
hé s6 hap thu do anh huong ctia bién dang 6 trong
mién anh sang nhin thdy 1a trai nguoc véi xu
hudéng thay d6i ctia nd trong mién anh sang tw
ngoai gan. V4i mién hdp thu rong va dic biét la co
hé s& hédp thu cao trong mién anh sang nhin thay,
don 16p GaSe c6 nhiéu trién vong duoc tng dung

vao trong cac thiét bi quang — dién tt.

4  Kétluan

Trong bai bao nay, cac tinh chat dién ti va
quang hoc cua don 16p GaSe bi bién dang da duoc
nghién ctru bang Ly thuyét phiém ham mat d6. Cac
tinh chat dién t ctia don 16p GaSe phu thudc rat
16n vao bién dang va c6 thé dé dang diéu khién
duoc d6 rong vung cam ctia né bang bién dang.
Phé hdp thu quang ctia don 16p dwoc kich hoat
trong mién 4nh sang nhin thdy va cuong d6 hap
thu dat cuc dai trong mién anh sang tr ngoai gan.

Bién dang khong chi lam thay d6i moét cach dang
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ké ceong do hap thu quang ctia don 16p GaSe ma
con lam dich chuyén vi tri ctia cac dinh hép thu.
Cac két qua nghién ctru ctia ching t6i khong chi
cung cdp thém nhiéu thong tin vé anh hudéng cua
bién dang 1én céc tinh chat dién tir va quang hoc
cua don 16p GaSe ma con c6 thé lam dong lwe cho
cac nghién ctru thuc nghiém trong tuwong lai vi trién
vong ung dung cua né trong cac thiét bi quang —
dién ttr.

Thong tin tai trg

Cong trinh dugc thiee hién voi s tai trg ctia
Bo Gido duc va Dao tao (Viét Nam) (Dé tai ma sd
B2019-DNA-07).
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