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Tom tit. Trong bai bao nay, cac tinh chét dién t& va truyén dan cta vat liéu hai chiéu don 16p Janus
TiSiSeP2 duoc nghién ctru bang phap ly thuyét phiém ham mat o6 (DFT). Céc tinh toan cho thay don
16n TiSiSeP: c6 cdu tric bén vitng va cé kha ning tong hop dwoc bang thuc nghiém. O trang thai co ban,
don 16p Janus TiSiSeP:2 1a ban dan véi viing cam xién c6 bé rong 1a 1,23 eV khi dugc tinh bang phiém
ham lai HSE06. Cac dac trung dién tir cua TiSiSeP2 phu thudc rat 16n vao bién dang, dac biét la d6 rong
viing cAm. Bén canh d9, cdc dic trung truyén dan cta TiSiSeP: cling da dugc tinh todn mot cach hé thong
trong bai bao nay. Cac két qua nghién ctru gép phan hiéu rd hon vé cdc tinh chat vat ly cua vat liéu hai
chiéu don 16p Janus TiSiSeP.

Tw khoa: Vit liéu Janus hai chiéu, tinh chat dién ti, d0 linh déng cta dién tt, 1y thuyét phiém ham
mat do
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Abstract. In this paper, the electronic and transport properties of two-dimensional (2D) Janus TiSiSeP:
monolayer were studied using density functional theory (DFT). The results exhibited that the Janus
TiSiSeP2> monolayer is structurally stable and can be experimentally synthesized. At the ground state,
the Janus TiSiSeP2 monolayer is an indirect semiconductor with a band gap of 1.23 eV at the hybrid
functional HSEO6 level. The electronic characteristics of TiSiSeP2> depend highly on an applied strain,
expecially the band gap. Besides, the transport characteristics of TiSiSeP: are also systematically
investigated in the present work. Our findings contributed to a better understanding of the physical
properties of 2D Janus TiSiSeP2 monolayer.
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1  Mé dau

Céc vat liéu hai chiéu (2D) c6 cau truc 16p la
mot trong nhitng ho vat liéu da dwgc cac nha khoa
hoc ddc biét quan tam trong hon mot thap ky qua.
Céc dai dién tiéu biéu cho vat liéu 2D 1a graphene,
silicene, germanene, cic hop chat kim loai-
monochalcogenide hay dichalcogenide, ... Cac vat
liéu nay co tinh chét vat ly va hoa hoc néi trdi, vi
vay ching dugc ting dung vao cac thiét bi nano thé
hé méi [1-3]. Vao nam 2017, hai nhom d6c lap da
dong thoi tong hop cau truc bat doi xing Janus
MoSSe béng cac phuong phap thiec nghiém khac
nhau [4, 5]. Pon 16p Janus MoSSe duoc tao ra béng
cach thay th& mot 16p nguyén tir S (Se) bang mot
16p nguyén tix Se (S) trong don 16p MoS:2 (MoSe2).
Su kham ra cdu trac Janus hai chiéu da thuc ddy
viéc nghién cttu ho vat liéu nay ngay cang gia tang.
Sw pha vo cau trac d6i xing guong theo phuong
thang dtmg trong vat liéu Janus da lam xuét hién
nhiéu tinh chat vat ly méi la ma khong ton tai trong
vat liéu doi xing [6, 7]. Vi vay, chung duocky vong
sé duoc tng dung vao trong cac thiét bi dién tr
nano thé& hé mai.

Gan day, don 16p hai chiéu gom bay 16p
nguyén tit MoSi:Ns duoc ché tao thanh cong bang
phuong phap lang dong hoi hoa hoc [8]. Don 16p
hai chiéu MoSi2Ns duoc tao thanh boi mot 16p
MoN: duogc kep gitta hai 16p Si-N. Vit liéu nay la
ban dan véi ving cdm xién (d6 rong ving cdm
khoang 1,94 eV), d6 bén cao (~66 GPa) va c6 cau
triac tinh thé dd 6n dinh cao & diéu kién binh
thuong. Céc tinh toan bang 1y thuyét ham mat do
du dodan mot ho gom 72 vat liéu hai chiéu c6 cau
truc don 16p tuong t MoSi2Ns, bao gom chat ban
dan, kim loai va ban kim loai ttr tinh [9]. Ho vat liéu
nay c6 cong thirc hoa hoc tong quat la MA2Zs, véi
M 1a kim loai chuyén ti€p, AlaSi, GevaZlaN, P,
As. Sy da dang cua cac phan t trong MA2Z4 cho

90

phép kha ning tim kiém cac vat liéu c6 do rong
vung cam va cac ddc trung tir tinh khac nhau, day
la diéu can thiét cho cac ting dung trong dién tw,

quang dién tiz va dién tit hoc spin.

Ti€p noi thanh cong cua viéc tong hop vat
liéu Janus va ho vat liéu MA2Z4, Sibatov va cac
cong sw da dé xudt cau truc bat doi xuing Janus
XMOoSiN2 (X = S, Se, Te) [10] dwa trén vat liéu
MoSi2Na. Chét nay thu dwoc bang cach loai bo SiN
ra khoi mot bé mat cua don 16p MoSi2Ns4 va thay
thé nguyén tt N con lai ¢ cing bé mat d6 bang
nguyén tir X dé€ thu duoc mét cau tric Janus méi
gom ndm 16p nguyén tix. Theo xu hudng nay,
chuing t6i xdy dung mo hinh va nghién cttu cac tinh
chat dién tr cia don 16p Janus TiSiSeP> dugc tao
thanh tir vat liéu TiSi2Ps bang phuong phap ly
thuyét phiém ham mat d6 (DFT). Dau tién, chung
toi khao sat ciu trac va cac tham sd cdu truc tinh
thé ctia don 16p Janus TiSiSeP2. Tiép theo, chiing
toi kiém tra sy on dinh cua hgp chét nay ¢ diéu
kién thong thuong bang viéc tinh todn phd phonon
vanang luong cd két. Cac tinh chét dién tie nhu cau
trac vung nang luong, cong thoat dién ti, d6 rong
vung cdm cua Janus TiSiSeP2 duoc nghién ctru mot
cach chi tiét. Bén canh d6, anh hudng cua bién dang
phing 1én cac dic trung dién t& ctia don 16p
TiSiSeP: cling duoc khao sat. Cudi cung, ching toi
khao sat do linh dong ctia hat tai trong vat liéu nay
thong qua phuong phép thé bién dang.

2 Phuwong phap tinh toan

Trong bai bao nay, tat ca cac tinh toan déu
duoc thuc hién bang phuong phap ly thuyét phiém
ham mat d6 (DFT) dua trén géi phan mém mo
phong Vienna ab initio simulation package (VASP)
[11,12]. Ching t6i sit dung phuong phap gan dung
gradient suy rong (GGA) v6i phiém ham PBE
(Perdew, Burke va Ernzerhof) [13] hay ham lai
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HSE06 (Heyd, Scuseria va Ernzerhof) [14] dé&
nghién ctru cac twong tac trao ddi twong quan
trong vat liéu. Chang t6i dung phuong phap
phiém ham mat do cai tién DFT-D2 cua Grimme
[15] d€ khao sét cac twong tac van der Waals ton tai
trong cau truc 16p. D61 voi vat liéu bat doi xing
Janus, sy hiéu chinh ludng cuwe can duoc tinh dén
trong qua trinh khao sat thé tinh dién do ¢6 su khéac
nhau vé d6 am dién gitta cac 16p nguyén tit & cac
bén khac nhau trong vat liéu [16]. Ngudng hoi tu
vé lyc trong qud trinh t6i wu hoa cdu truc la 103
eV/A. Nang lwong ngudng trong phwong phap
séng phang dwoc chon 1a 500 eV. Viing Brillouin
duoc chia thanh lwéi (15 x 15 x 1)

k-mesh bang phuong phép chia luéi Monkhorst-
Pack. Dé&loai bo tuong tac gitra cac 16p lan can, mot
khoang chan khong 20 A duoc thiét 1ap theo
phuong thang dumg (doc theo truc Oz). Phd
phonon cua vat liéu duoc tinh toadn thong qua goi
mo phong PHONOPY [17] véisiéu d (4 x 4 x 1).
D6 linh dong ctia hat tai duoc xac dinh thong qua
phuong phap thé bién dang [18].

3 K&t qua va thao luin

3.1 Cau trtic va d6 6n dinh

Cau truc cua don 16p Janus 2D TiSiSeP:2 sau
khi duoc t6i wu hoa dwgc trinh bay ¢ Hinh 1(a).
(a) P

Janus TiSiSeP2 ¢ cdu trtc bat d6i xing duwoc tao
thanh béi nam 16p nguyén tt theo thit twe P-Si-P-Ti-
Se. Két qua tinh toan cac tham s¢ cdu tric cua don
16p Janus TiSiSeP: chi ra rang TiSiSeP2 cé hang s&
mang la 3,50 A vabe day 1a 6,25 A. Gia tri h?mg sO
mang cta TiSiSeP: gan bang véi hang s6 mang ctia
don 16p TiSi2Ps (3,53 A) [9].

D€ kiém tra do On dinh cua vat liéu trong
diéu kién thong thuong, ching t6i tién hanh thuc
hién tinh todn ph6 phonon dwa trén ly thuyét phan
t& hitu han thong qua goéi m6é phong PHONOPY
[17]. V16 don vi chita 5 nguyén tir nén phd phonon
cua don 16p TiSiSeP: gobm 15 nhanh dao dong,
trong d6 c¢é 3 nhanh dao dong &m & mién tan s6
thdp va 12 nhanh dao déng quang ¢ mién tan s6
cao hon. Két qua tinh toan cho thay phd dao dong
cua TiSiSeP2 chi chtra c4c tan s6 duong trong toan
mién Brillouin nhu duwoc mo ta trong Hinh 1(b).
Diéu nay khang dinh rang don 16p Janus TiSiSeP2
on dinh vé mat dong hoc va vé nguyén tic chung
ta c6 thé tong hop duoc don 16p nay bang thuc
nghiém. Hinh 1(b) ciing cho thdy rang cic dao
dong am va dao dong quang c6 phéan chong 1an lén
nhau din dén cé su tdn xa manh gitta cac phonon
am va phonon quang. Hé qua la vat liéu TiSiSeP2
6 thé cé d6 dan nhiét théap.

Don 16p TiSiSeP>

(b)
S —
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Hinh 1. Cau trtc tinh thé theo cac gdc nhin khéc nhau (a) va phd phonon (b) cua vat liéu hai chiéu

don 16p Janus TiSiSeP2
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Bén canh d6, chiing t6i danh giad d6 bén cua
cac lién két hoa hoc trong cau truc Janus TiSiSeP2
thong qua viéc tinh todn nang luong cd két. DY 16n
cua ning luong cd két duoc xac dinh béi biéu thiic
sau:

_ NriETi+NgiETi+NSeEse+NpEp—Etot
N7i+Ngi+Nge+Np

E.

(1)

trong d6, Eri, Esi, Ese va Ep twong ting la nang luong
don nguyén tir cta cac thanh phan Ti, Si, Se va P;
Ew 1a nang luong toan phan cua TiSiSeP2; Nri, N,
Nse va Nr Tan luot 1a s6 nguyén tit Ti, Si, Se va P
trong 6 don vi. Két qua tinh toan cta chung toi chi
ra don 16p TiSiSeP: c6 nang luong cd két la —6,07
eV. Gia tri tuyét d6i ctia nang luong ¢ két nay cao
hon gia tri ndng luwong cd két cia cac ciu tric Janus
cung loai la STiXY2 (X=5i, Ge; Y = N, P, As) [19].
Diéu nay c6 nghia rang cac lién két noi phan tr
trong don 16p TiSiSeP:1a vitng chic va TiSiSeP26n

dinh vé mat nang luong.

3.2  Tinh chat dién ti

Trong muc nay, chung t6i trinh bay nghién
cttu vé cac tinh chdt dién t¢ ctia don 16p Janus
TiSiSeP2. Hinh 2 biéu dién cdu trc ving nang
lwong dién tix ctia don 16p TiSiSeP2. Céc tinh todn
bang phuong phap PBE cho thdy rang don 1ép
TiSiSeP:1a ban dan c6 viung cdm xién véi cuc tiéu
viung dan (CBM) va cuc dai ving hod tri (VBM)

(a)3\/

Nang lugng (eV)

nam Ian luot tai diém M va diém G trong ving
Brillouin. Néang luwong vung cdm cua TiSiSeP2 dwgc
tinh theo phwong phap PBE c6 d¢ 16n la 0,46 eV.
Tuy nhién, phuong phap PBE c6 nhuoc diém la
danh gia chua chinh xac d6 rong vung cdm cua cac
chat ban dan. Do d¢, trong bai béo nay, ching t6i
da tinh toan cdu truc vung nang luong dién tw
bang cach st dung phuong phép phiém ham lai
HSE06 dé khéc phuc han ché nay. C4u tric viing
néng luong dién tir ctia don 16p TiSiSeP: tinh bang
phuong phap HSE06 duoc thé hién ¢ Hinh 2(b).
Chting ta thay rang ciu trdc viing nang luong dién
tie dwoc tinh béng phuong phap PBE va HSE06 c6
cung dang diéu. Vi tri ctia CBM va VBM trong
mién Brillouin trong ca hai phuwong phap la khong
thay d6i. Tuy nhién, gia tri ndng luong vung cam
duoc tinh theo phwong phap HSE06 la 16n hon
nhiéu gid tri d6 rong vung cdm tinh theo phuwong
phap PBE. Cu thé trong treong hop nay, don 16p
Janus TiSiSeP2 ¢ d6 rong vung cdm 1,23 eV khi st
dung phiém ham lai HSE06. Két qua tinh toan ctia
chiing t6i cho thdy mot diéu thu vi rang, trong khi
don 16p TiSiz2Ps [10] 1a mot kim loai thi cdu tric
Janus ctia n6 (TiSiSeP2) lai 1a mot ban dan c6 viing
c&m khé rong nhu bidu dién 6 Hinh 2. R rang
rang, anh huong ctia sy thay d6i cau tric nguyén

ti [én cac ddc trung dién tit trong trieong hop nay

1a 14t 16n.
(b) 3 ~7

Nang lugng (eV)
o

r

Hinh 2. C4u trtc vung nang lugng dién tir cua TiSiSeP: duoc tinh toan véi phiém ham PBE (a) va HSE06 (b)
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Mot trong nhitng tinh chat dién t quan
trong cta vat liéu la cong thoat dién ti. Day la dai
luwong cho biét kha nang thoat khoi bé mat vat liéu
cta cac dién tir. Cong thoat dién tir dwgc tinh toan

dwa vao biéu thitc sau:
D = Ecx — Ep, ()

trong d6, Ecx va Ep lan luot 1a mic chan khong
va mtc Fermi.

Dai véi cac vat liéu cd ciu tric bat doi xing
theo phuong thang ding nhu Janus, c6 ton tai mot
dién trreong noi tai 6 bén ching do sy c6 su khac
nhau vé d6 am dién gitta cac 1op nguyén tix ¢ hai
bén. Do d6, dé€ khao sat thé tinh dién trong cac cdu
truc Janus can phai tinh dén su hiéu chinh luong
cuc [16].

Thé tinh dién cua don 16p Janus TiSiSeP2 voi
sw hiéu chinh ludng cuc duoc biéu dién & Hinh 3.
RO rang rang vi cau tric bt d&i xing nén do sau
cua cac nhanh trong thé tinh dién 1a khac nhau va
hinh dang thé tinh dién la bat d6i xiing. Dong thoi,
6 sy chénh léch mutrc chan khong ¢ hai bé mét ctia
vat liéu dan dén cong thodt dién tix & hai bé mat vat
liéu la khac nhau. Tuy vay, su chénh 1éch mtic chan
khoéng gitra hai bé mat khac nhau A® cua TiSiSeP2
la khong dang ké. Két qua tinh toan cho thay rang
cong thoat dién ttr ¢ bé mat P 1a 5,42 eV va & bé mat
Se 1a 5,34 eV. Diéu nay c6 nghia rang cac dién it c6
thé dé dang thoat ra khoi bé mat Se hon 1a & bé mat
P.

tinh dién (eV)

¢ nang

Th

15 20

Hinh 3. Thé ning tinh dién cta don 16p TiSiSeP2. Sy
chénh léch mttc chan khong duoc biéu dién bﬁmg dai
Iwong AD
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Anh huéng caa bién dang phing lén tinh chat
dién t

Cac nghién ctru trude day da chi ra rang cac
tinh chat dién t&r cua vat liéu 2D dé bi thay d6i dudi
tac dung ctia cac yéu t6 bén ngoai [20, 21]. Do do,
trong bai bao nay chung toi khao sat anh huodng
ctia bién dang phang (bi kéo hodc nén dong thoi
doc theo hai huwdng x va y) lén cac ddc trung dién
tte ciia don 16p Janus TiSiSeP2. Bién dang duwgc xem
la cach thong dung va dé dang nhat dé lam thay
d&i tinh chat dién tir ctia vat liéu nano c6 ciu tric

16p. Do bién dang e, duoc dinh nghia la g, =
a-ag

.100%, trong d6 a0 va a 1a hing s6 mang trwedc
ao

vasaubiéndang. €, sé co gid tri dwong néu labién
dang kéo va nguoc lai. O day ching t6i nghién ctru
d6 bién dang co gia tri bién thién tir -6% dén 6%.

Hinh 4 trinh bay cdu trac vung nang luong
dién tir ctia don 16p Janus TiSiSeP:khi bi bién dang
kéo va bién dang nén. Két qua tinh toan cho thdy
rang bién dang anh huong 16n dén ciu tric vung
nang luong dién tir ctia TiSiSeP-. Bién dang khong
chi lam thay d6i gia tri nang luong ving cam ma
con lam thay d6i vi tri cia VBM tuc la khi bién
dang kéo dat gia tri 6 %, VBM cua Janus TiSiSeP:
dich chuyén tir ¢iém I' d&n nam trén duong thang
I'K. Tuy nhién, CBM van ndm & diém M nén c&du
trac TiSiSeP: van gitr nguyén dic tinh ban dan
vung cdm xién. Bién dang lam thay d6i mot cach
dang ké do rong cua vung cam cta TiSiSeP2 nhuw
biéu dién & Hinh 5. Trong khi bién dang kéo c6 xu
hudng lam tang do rong vung cam cta TiSiSeP: thi
bién dang nén lai lam giam nhanh d6 rong vung
cam cua nd. V6i cac phan tich trén, ching ta thay
rang bién dang da lam thay d6i cac tinh chat dién
t ctia don 16p Janus TiSiSeP:, déc biét la bién dang
nén. Viéc diéu chinh dugc d6 rong ving cam trong
cau truc TiSiSeP: da lam cho vat liéu nay c6 tiém
ning tng dung vao trong cac thiét bi co-dién ti

nano.
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Hinh 4. C4u trtc vung nang luong dién tir ctia TiSiSeP: khi bi bién dang kéo (a) va bién dang nén (b)
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Hinh 5. Sy phu thudc ctia dd rong viing cdm cta
TiSiSeP: vao d6 bién dang

Do linh dong cta hat tai

D6 linh dong ctia hat tai l1a mot dai luong
quan trong cuia vat liéu vi né anh huong dén kha
nang tng dung thuc t&€ vao cac thiét bi dién ti. B
linh dong cua vat liéu 2D c6 thé duoc xac dinh boi
phuong phéap thé bién dang théng qua biéu thirc
sau [18]:

8h3C2D
kpTm*mE3’

(©)

HUop =

94

trong do, e la dién tich ctua dién t&, £ la hrimg sO
Planck rat gon, C:nla m6 dun dan hdi, Ea 1a hang
sO thé bién dang, ks la héng s0 Boltzmann, m* va
m= \/rrmy la khéi lwong hiéu dung va khéi
lwong hiéu dung trung binh ctia hat tai. T la nhiét
do va dwoc chon la 300 K (nhiét d6 phong) trong
cac tinh toan ¢ bai bao nay.

Khéi lwgng hiéu dung la mét trong nhitng
tham s6 anh huong tryc tiép dén do linh dong ctia
hat tai. Khoi lwgng hiéu dung ctia hat tai dwgc xac
dinh bang cach khép cac gia tri xung quanh CBM
(dién tir) va VBM (16 trong) theo ham parabol mi =

1 [9%E(k)

w2 | ok2
song k tai cac diém cuc tri. Két qua tinh toan khoi

, voi E(k) 1a ndng lwong phu thudc vecto

lrong hiéu dung ctia hat tai trong don 16p TiSiSeP:
dugc liét ké 6 Bang 1. RS rang rang khong c6 su
chénh léch 16n vé khdi lwong hiéu dung cua 16
trong theo hai huéng x va y. Trong khi d6, khéi
leong hiéu dung cta electron gitta hudng x va
huéng y c6 su khac biét dang ké. Dong thoi, khoi
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lwong hiéu dung ctia 16 trdng nhé hon nhiéu so véi
khoi lwgng hiéu dung cta electron. Diéu nay lam
cho 16 tréng sé phan tng nhanh hon véi treong
ngoai.

M5 dun dan hoi Cap duwoc xdc dinh boi C,p =

1 0%E .oy N “ o 1A s
T 3g2 VOi E landng luong toan phan cua h¢, Sola
0

uni

dién tich 6 don vi, &,,; la d0 bién dang doc theo
cac hudng truyén dan x va y. Hinh 6(a) biéu dién
su phu thudc cua nang luong toan phan cua
TiSiSeP: theo d) bién dang truc. Két qua tinh toan
cho thay réng, md dun dan hoi theo hai huéng x va
y Tan lwot la 183,21 N/m va 183,27 N/m.

Héng sO thé€ bién dang E« dugc tinh toan
boi bidu thirc Ey = é—i véi AE la d6 léch ning
lwong cua CBM va VBM so v6i mitc chan khong
duoc gay ra boi bién dang doc theo cac hudng x va
y. Bdng cach khép cac gia tri nang lwong phu thudce
bién dang cua CBM va VBM theo ham tuyén tinh
nhu duoc biéu dién & Hinh 6(b), chung ta sé thu
duoc gia tri caa hé”mg s0 thé€ bién dang. Két qua tinh

todn cac tham sd truyén dan duoc trinh bay &

Bang 1.
(a) 31,9855
_ m theo truc x
3 ~319860 ° ‘hfo ey
& Cyp = 183,21 N/m
& Cip = 183,27 N/m
o —31,9865}
=
z
~31,9870

04 02 0 02 04

Euni (%)

Két qua & Bang 1 chi ra rang cac dién t &
trong TiSiSeP> c¢6 khoi lwgng hiéu dung rat 16n.
biéu nay phu hop véi cau truc vung nang luong
ctia TiSiSeP» nhu biéu dién & Hinh 4. That vay,
chting ta thdy rang c&u trac ving nang luong lan
can diém cuec tiéu vung dan CBM cuia TiSiSeP: kha
phéng. Tt cong thic tinh khoi lwong hiéu dung,
chting ta thdy rang ban kinh cac duong cong & phd
ning luong cang 16n thi gia tri 0%E(k)/0k? cang
nhé va dan dén khdi luong hiéu dung cang lon.
Khéi luong hiéu dung cang 16n thi kha nang phan
tng lai véi treong ngoai cang cham. Do d6, véi
khoi lwong hiéu dung 16n, d6 linh dong cuia hat tai
trong TiSiSeP2 ¢6 thé rat nho. Cac tinh toan cua
ching t6i cho thay rang cé su chénh léch 16n trong
d¢ linh dong cta dién tkt va 16 trong. Do linh dong
ctia 16 trong doc theo cac hudng truyén dan x va y
Ian lwot 1a 46,19 cm?V-1s-! va 29,58 cm?V-1s-1, 16n
hon nhiéu d¢ linh dfong cta dién tr véi e =
3,56 cm?V-1s! va py = 1,26 cm?V-1s-1. Su chénh 1éch
16n gitra d6 linh dong cua dién tk va 15 tréng, dac
biétla d6 linh dong ctia dién tir rat nho nhu thé nay
cing da dwoc tim thdy trong cac vat liéu Janus
cing nhém c¢6 cdu trac tuwong tw TiSiSePs, chang
han nhw TiSiSN2 [19].

(b) 0,2

01)_*’*"'.

B CBM—
| G CBM*.\'
0,2 v

Nang luong (eV)

-04 02 0 02 04
Euni (%)

Hinh 6. Sy phu thudc ctia ndng lwong toan phan (a) va ndng luwong ctia cuc dai vung hoa tri (VBM) va cuc tiéu ving

dan (CBM) (b) ctia TiSiSeP: vao d6 bién dang doc theo truc x/y Xy

uni

Bang 1. Khéi luong hiéu dung ctia hat tai n* (m0), md dun dan hoi C2p (N/m), hang s8 thé bién dang Eq (eV) va do
linh déng hat tai y (cm?V-'s) doc theo hudng x(y) cta TiSiSeP:. mola khéi luong dién tit tw do

m m; cip E% E) e uy,
Electron 4,14 19,7 183,21 183,21 -5,41 4,17 3,56 1,26
Lo trong 1,06 1,66 183,21 183,21 -7,75 -7,75 46,19 29,58
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4, Két luan

Céc tinh chat dién tit ctia don 16p Janus hai
chiéu TiSiSeP: da dwoc nghién cttu béng phuong
phép ly thuyét phiém ham mat do dwa trén gdbi
phan mém mod phong VASP. Cac tinh toan vé pho
dao dong va nang leong ¢S két da khang dinh do
on dinh va kha nang tong hop duoc bang thuc
nghiém cta Janus TiSiSeP2. Véi cac phiém ham
PBE va HSE06, don 16p TiSiSeP: thé hién dic tinh
ban dan c6 viing cAm xién vdéi gia tri viing cdm [an
lwot 1a 0,46 va
1,23 eV. Cac tinh toan vé thé€ tinh dién cho thay
cong thoat dién ti¢ & hai bé mat ctia don lop
TiSiSeP:1a khac nhau do cau trac bat ddi xing theo
phuong thang ding. Bén canh d6, ching t6i ciing
khao sat anh huwong cua bién dang 1én tinh chat
dién tir ctia vat liéu. Ngoai ra, cac két qua tinh toan
ctia chiing tdi cfing chi ra rdng dién tir trong Janus
TiSiSeP2 c6 d6 linh dong kém. Két qua tinh toan
cua ching t6i gép phéan cung cap thong tin vao biic
tranh tong quat ctia ho vat liéu hai chiéu Janus dua
trén MA2Za.

Loi cam on: Nghién cttu nay duoc tai
trg boi Pai hoc Hué trong dé tai ma sd
DHH2023-04-207.
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