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Tém tat. Viéc ché tao thanh céng don 16p hai chiéu bat d8i xtng Janus da mo ra mot hudng nghién
cttu méi day tiém nidng. Trong bai bdo nay, ching t6i st dung phuong phap ly thuyét phiém ham mat
d6 d€ nghién ctu cac déc tinh ctia don 16p Janus SMoGeZ2 (Z = N, P, As), bao gom d6 on dinh, tinh
chét dién tw, tinh chét co hoc va d6 linh dong cua hat tai. Cac két qua vé nang luwgng c6 két va pho
phonon da khéng dinh don 16p SMoGeZ:2 ¢6 ciu tric 6n dinh. Cac tinh toan PBE va HSE06 déu cho
thdy SMoGeZ> 1a chat ban dan véi viing cdm xién. Bén canh d¢, vat liéu nay cé tinh chat co hoc dang
huéng va d6 bén co hoc cao. Két qua tinh toan chiing to réng d6 linh dong cta hat tai c6 déc tinh di
huéng. Dién tit c6 d9 linh dong trong khoang tir 196,38 dén 333,29 cm?.V-1.s7, con 15 tréng ¢ do linh
dong tir 82,39 dén 312,78 cm?.V-1.s7.

Tw khoa: vat liéu hai chiéu Janus, tinh chat dién t&t, d6 linh déng cua hat tai, ly thuyét phiém ham
mat do
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Abstract. The successful fabrication of asymmetric two-dimensional Janus monolayers has opened up
a new potential research direction. In this paper, we use density functional theory to study the
properties of Janus monolayer SMoGeZ2 (Z = N, P, As), including stability, electronic properties,
mechanical properties, and carrier mobility. The results of the cohesive energy and phonon spectrum
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confirm that the SMoGeZ2 monolayer has a stable structure. Both PBE and HSE06 calculations show
that SMoGeZ: is a semiconductor with an indirect band gap. Additionally, this material exhibits
isotropic mechanical properties and high mechanical strength. The calculation results demonstrate that
the carrier mobility is anisotropic. Electron mobility ranges from 196.38 to 333.29 cm?2.V-'.s™!, while hole

mobility ranges from 82.39 to 312.78 cm2.V-1.s7L.
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1 Mo dau

Vat liéu bat d6i xting Janus da tré thanh
tam diém chu y cua gidi nghién cttu béi vi chung
s0 hitu nhitng d3c tinh hap dan, rat phu hop cho
viéc phat trién cac thiét bi dién t&t va quang dién
tee v6i hiéu sudt cao. Mot cot moc quan trong da
dat dwgc vao nam 2017, khi don 16p hai chiéu
(2D) Janus dau tién la MoSSe duoc tong hop
thanh cong bang thuc nghiém, thong qua viéc
thay thé cac nguyén tit S & mot madt cua don 16p
MoS: béng cac nguyén tir Se [1, 2]. Khac véi don
16p d6i xting, vat liéu Janus chita mot dién truong
ndi tai do tinh ddi xing guong bi pha vo [3]. Bén
canh sy phan tach spin Rashba, nhiéu tinh chat
méi la khac dwoc phat hién trong cdu trac Janus
khién chung cé tiém ndng to lén cho cac ung
dung trong dién tte spin, tie tinh, quang xtc tac [4—
6]. Bén canh cac don 16p Janus dichalcogenide, cac
nha khoa hoc ciing da c6ng b6 nhiéu cong trinh
nghién ctru vé vat liéu Janus monochalcogenide.
Chéng han, Yang va cong su da nghién ctru vat
liéu Janus monochalcogenide nhom III dwa trén
phuong phap ly thuyét phiém ham mat do [7].
Tinh 6n dinh cta cac don 16p nay duoc xac nhan
béng cach tinh todn phd tan sic phonon va mo
phong dong luc hoc phan tir nguyén ly dau. So
v6i don 16p GaX va InX (X =S va Se), cac cau tric
Janus nay c6 thé mo rong pham vi hap thu anh
sang kha kién do nang luong vung cdm nho hon.
Hon nita, vi tri bién vung phu hop cho phép
ching tro thanh vat liéu trién vong trong tng
dung quang xuc tac [7]. Ngoai ra, do ciu truc
khong doi xting, chung ta c6 thé quan sat thay su

khac biét rd rét vé muirc chan khong gitta hai bé
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mdt cuia cac cdu truc Janus. Ddc biét, don 16p
GazSSe c6 do linh dong dién tr vuot trdi, 1én dén
3,22 x 103 cm2V-1-s71, khién vat liéu nay c6 tiém
nang 16n trong cac tng dung dién tk va quang
dién tr [8].

Trong thoi gian gan day, vat liéu 2D
MoSi2Ns da dwoc ché tao thanh cong béng thuec
nghiém [9]. Pon 16p nay bao gobm mét 1op MoN:
nam xen gitta hai 16p Si-N, c6 d6 bén cao ¢ diéu
kién thuong. MoSi2N4 la mét vat liéu ban dan 2D
c6 do linh dong cta dién tk va 16 tréng vuot troi
so voi MoSz. Tiép ndi thanh cong nay, ho vat liéu
gom bay 16p c6 cong thirc hoa hoc MA2Zs (M la
kim loai chuyén tiép, A=SivaGevaZ=N, P va
As) da duoc dy doan bang ly thuyét. Cac vat liéu
nay c6 tinh chét dién t&r phong pht, bao gom ban
dan, kim loai va ti tinh [10].

Duwa vao don 16p MoSi2Ns, Yu va cong su
da dé xudt hai cdu truc Janus MoSiGeN: va
WSiGeNs [11]. Cac tinh toan ly thuyét cho thdy
hai don 16p nay c6 do on dinh t6t, c6 ddc tinh ban
dan véi do rong ving cdm thich hop va kha ning
hap thu quang manh trong quang phd kha kién.
Két qua cho thdy rang viéc xay dung cac cdu tric
Janus khong chi thuc day qua trinh tach cac cdp
dién tir — 16 tréng quang sinh ma con tao ra cho
ching cac dac tinh di hudng. Mot dac diém quan
trong 1a ca MoSiGeNs va WSiGeN:s déu cd hoat
dong quang xtc tac vuot troi so voi MoSi2Na.
Ngoai ra, Sibatov va dong nghiép da dé xudt cau
truc 2D bat d6i xiing XMoSiN:z (X = S, Se va Te)
b;:fmg cach loai bo SIN ra khoi mot mat caa
MoSi2Ns va thay thé cac nguyén t N con lai o
mat d6 bang cac nguyén tir chalcogen X [12]. Bang
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phuong phap ly thuyét phiém ham mat d9, nhém
nghién cttu da khéng dinh vat liéu XMoSiNz2 1a cac
chat ban dan véi d6 bén co hoc cao. Dién truong
noi tai trong cdc don lép XMoSiN:z ¢é cuong do
cao, phtt hop cho viéc phan tach cac hat tai mot
cach hiéu qua duwdi tdc dung ctia anh sang. Bén
canh do6, don 16p Janus XMoSiN2 con c6 do linh
ddng hat tai cuc cao va hiéu suat nhiét dién vuot
troi [13].

V6i xu hudng phat trién manh mé ctua vat
liéu 2D va cdu truc bat d6i xting Janus, trong bai
bao nay ching t6i nghién cttu cac don 16p Janus
SMoGeZ: (Z = N, P va As) bing phuong phap ly
thuyét phiém ham mat d6. Trudce tién, ching toi
mo hinh hoa ciu tric, xac dinh cac thong s mang
va kiém tra d§ on dinh cua don 16p SMoGeZ..
Tiép theo, ching t6i nghién cttu tinh chat co hoc
va tinh chat dién to ctia vat liéu Janus. Trong
phan cu6i cung, d¢ linh dong cua hat tai cling
duwoc ching t6i khao sat va thao ludn mot cach

chi tiét.

2 Phuong phap

Toan bd tinh toan trong bai bao nay duwoc
thuc hién bang phuong phap ly thuyét phiém
ham mat d6 (DFT) voi viéc st dung géi mo phong
Vienna ab initio simulation package (VASP) [14,
15]. Néng luong trao d6i twong quan duoc mo ta
theo phuong phap gan dung gradient suy rong
(GGA) v6i phiém ham Perdew-Burke-Ernzerhof
(PBE) [16]. Nang luong cét cta séng phang duwoc
thiét 1ap 1a 500 eV. Ngudng hoi tu cta nang luong
va luc trong qua trinh t8i vu lan luot la 10¢eV va
103 eV/A. Vung Brillouin dwoc chia lwdi 12 x 12 x
1 k-mesh theo so d6 Monkhorst-Pack [17]. Mot
mién chan khong 20 A dwoc thiét lap doc theo
truc z d€ tranh tuwong tac gitta cac 16p lan can.
Chung t6i con st dung phiém ham lai Heyd-
Scuseria-Ernzerhof (HSE06) dé€ khao sat ciu tric
vung nang luong maot cach chinh xac hon [18]. Mo
phong dong hoc phan ti nguyén ly dau (AIMD)
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voi tap hop chinh tic duwoc thue hién tai 300 K
trong 7 ps véi mdi budc 1a 1 fs d€ khao sat &6 ben
nhiét. Ly thuyét nhidu loan phiém ham mat do
duoc st dung dé tinh toan phd phonon. Chung
toi st dung phuong phap thé bién dang dé
nghién cttu d6 linh dong ctia hat tai [19].

3  Két qua va thao luan

3.1 Mo hinh hoa ciu trac va d6 6n dinh

Trude tién, chung t6i xdy dung ciu truc
mang tinh thé da duoc t6i wu hda cua don 16p 2D
Janus SMoGeZ: (Hinh 1). Mang tinh thé ctia don
16p SMoGeZ2 c6 cau truc luc gidc véi 6 don vi
hinh thoi khi nhin t&t trén xuéng (Hinh 1a). Khi
nhin tit phia bén, don 16p nay hinh thanh béng
cach xép chdng nam 16p con lén nhau theo thu tw
Z-Ge-Z-Mo-S (Hinh 1b). Vi hai bé mgt cta don
16p hinh thanh tir cac nguyén ti¢ khac nhau nén
cau trac cua nd ¢6 sy bat ddi xing theo phuong
thang ding. Sau khi t6i wu hda cdu tric, chiing toi
tinh hang s8 mang va d6 dai lién két gitta cac
nguyén ti (Bang 1). Chting tdi nhan ra rang hang
s0 mang a c6 gia tri ting dan khi nguyén tw
pnictogen Z thay d6i tir N dén As. Cu thé, hang s6
mang a cia don 16p SMoGeN: 1a 3,05 A, cta
SMoGeP: 1a 3,39 A va clia SMoGeAs: 1a 3,49 A.
Két qua nay co thé€ la do su tang dan ban kinh
nguyén ti tt N dén As. Dong thoi, chang toi
nhan thay rang d6 dai lién két d gitta cac nguyén
t cling tang theo quy luat nay.

Bang 1. Hing s8 mang a (A), d6 dai lién két d (A) va

nang lugng cd két Ec (eV/nguyén tkr) ctia don 16p
SMoGeZ2

a ds-

Mo

dvoz1  dziGe  dcez2 E.

SMoGeN:2 3,05 238 212 1,87 1,86 6,60
SMoGeP: 3,39 246 243 2,29 2,27 7,80
SMoGeAs: 3,49 248 253 2,41 2,37 6,20
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(a) Janus SMoGeZ; (Z =N, P, As)

Hinh 1. C4u trtc tinh thé caa don 16p SMoGeZ2 khi
nhin tir trén xudng (a) va khi nhin t& phia bén (b)

Tiép theo, chung tdi danh gia kha nang co
thé tong hop duoc bz‘?mg thwc nghiém cta cac don
16p SMoGeZ: thong qua viéc kiém tra d6 on dinh
cua ching. Hinh 2 trinh bay ph6 phonon tinh toan
trong vung Brillouin thtt nhat cta cac vat liéu nay.
Két qua thu dugc cho thdy ring téng cong c6 15
nhanh phonon bao géom ba nhanh phonon am va
12 nhanh phonon quang do 6 don vi chita nam
nguyén tit (mot nguyén tkx S, mot nguyén tx Mo,
mot nguyén ti Ge va hai nguyén ti pnictogen Z).
Tt hinh vé c6 thé thay rang cac nhanh phonon am
nam 6 mién tan s§ thap va cic nhanh phonon
quang ndm & mién tan s§ cao hon. Dong thoi,
gitta phonon quang va phonon am c6 sy xen phu
1én nhau, do d6 c¢6 thé din dén su tan xa quang —
am, 1am anh huong dén d6 dan nhiét cua don 16p
SMoGeZ2. Ngoai ra, chung toi quan sét thay tat ca
tan s trong vung Brillouin déu c6 gia tri duong;
diéu nay xac nhan cac don 16p SMoGeZ> c6 d6 on
dinh déng hoc cao. Boi vi mét khi phd phonon
chtta céc tan s6 4o (@ < 0) thi cac luc phuc hoi
chdng lai su dich chuyén cta cac nguyén ti sé bi
triét tiéu. Do d6, cac tinh thé v4i phd phonon chita
cac tan s6 ao sé cd cau trac khong bén virng vé

mat dong hoc.
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Ngoai ra, chung toi cling kiém tra dd on
dinh nhiét ctia cac vat liéu nay bf“ing cach thuc
hién mo6 phéng dong hoc phan tr ¢ 300 K trong
vong 7 ps v6i mdi budc 1a 1 fs. Hinh 3 trinh bay su
phu thudc cua nang luong toan phan cta tinh thé
theo thoi gian. Két qua md phong cho thay rang
ning luong toan phan chi bién thién trong mot
khoang rat nho. Ngoai ra, két qua ciing cho thdy
réng cdu truc tinh thé ctia cac vat liéu van bén
vitng sau thoi gian mo6 phong. Ching t6i nhan ra
rang cac don 16p khong bi bién dang ciing nhuw
khong xay ra bat ky su pha vo lién két nao. Cac
két qua nay ching to Janus SMoGeZ: c¢6 do bén
nhiét cao ¢ nhiét d6 phong va do dé ching cé thé
dugc tdng hop béng thuc nghiém & cac diéu kién
thich hop.

Bén canh d¢ 6n dinh nhiét hoc va dong hoc,
ching t6i con xem xét do bén lién két gitra cac
nguyén ti bang cach tinh ning luong c& két ctia
vat liéu. Nang luong ¢6 két ctia don 16p SMoGeZ2
duoc tinh theo biéu thire (1) [12]:
g, = Bs+ o+ E(i;e + 28— Buor

ey

trong d6 Etwt la nang lwgng toan phan cta tinh thé
SMoGeZ; Es, Emo, Ece va Ez lan luotla nidng luong
don nguyén tr ctia nguyén t& S, Mo, Ge va
pnictogen Z; 5 1a tong sd nguyén t& trong mot 0

don vi.

Chung t6i thu duoc nang lwgng c6 két cta
hop chdt SMoGeNz, SMoGeP2 va SMoGeAs: [an
lrot 1a 6,60, 7,80 va 6,20 eV/nguyén tir. Céc gid tri
nay c6 thé so sanh vdéi gia tri nang luong c6 két
cia don 16p Janus cd cau truc twong tu la
XMoSiNz (X = S, Se va Te) [12] da duwoc cong bo
trede day. Cac két qua thu dwoc cua chung toi
chting to rang vat liéu Janus SMoGeZz c6 d6 6n
dinh néng luong cao, phu hop véi viéc ché tao

thiec nghiém.
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Hinh 3. Két qua m6 phéng AIMD d6i véi don 16p Janus SMoGeZ2 & nhiét d6 phong

3.2  Tinh chat co hoc

Chung t6i tiép tuc nghién ctru tinh chat co
hoc ctia cac don 16p Janus SMoGeZ:2 bao gom md
dun Young va ti sd Poisson. D€ xac dinh cac dai
lwong nay, trude tién ching toi tinh cac hé s6 dan
hoi, cu thé 1a Cyy, Cip, Cyp va Ces. Vi don 16p
SMoGeZ2 ¢ cau truc luc gidc nén Cy; = C,, va
Ces = (C11 — C2)/2. Cac gia tri thu duwoc cua
duoc trinh bay chi tiét & Bang 2.

Dai chiéu vdi tiéu chuan Born vé d6 bén co
hoc (C;,Cy, — €2 > 0 va C;; > 0), ching toi nhan
thdy rang cac hé s6 dan hodi C;; cta don 16p
SMoGeZ: thoa man cac diéu kién trén. Két qua
nay ching to cac vat liéu c6 d6 6n dinh co hoc tot.
Sau d¢, chung t6i tinh md dun Young Y2o va ti s6
Poisson Pap thong qua cac hé s6 dan hoéi C;; theo
biéu thirc (2)
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Ch - Ch
Yop = —— (2
11
C12
Pyp = —. 3
= 3

Bang 2. Hé s6 dan héi €;; (N/m), md dun Young Yan
(N/m) va ti s6 Poisson P2p ciia SMoGeZ2

Cu Cn2 Ces Y2p Pp

MoGeN:2 280,08 71,95 104,07 261,60 0,26
SMoGeP> 164,40 4755 58,42 150,64 0,29
SMoGeAs: 144,43 43,11 50,66 131,56 0,30

Hinh 4 m6 td md dun Young Yao va ti s
Poisson P:p ctia vat liéu Janus SMoGeZ: vé trong
toa d6 cuc. D& dang thay rang do thi 1a nhiing
duong tron hoan hao; diéu nay cé nghia la mo
dun Young va ti s& Poisson la nhitng dai luong
dang hudéng. K&t qua tinh toan cho thay gia tri cia
Yoo Ian luot 1a 261,60, 150,64 va 131,56 N/m ddi voi
SMoGeN:, SMoGeP2 va SMoGeAs:. C6 thé thay
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rang md dun Young c6 gia tri 16n nhat d6i véi
don 16p SMoGeN: twong tng véi kich thwdc nho
hon ctia nguyén tt N so v6i P va As. Ngoai ra, Yoo
cia SMoGeZ: nho hon Yo cua graphene (342
N/m) [20] nén cac don 16p Janus nay cé do linh
hoat co hoc cao hon. Bén canh d9, ti s6 Poisson
Pap c6 gia tri Tan luot bang 0,26, 0,29 va 0,30 ddi
véi don 16p SMoGeNz, SMoGeP: va SMoGeAs:.
Cac gia tri nay cua P twong dwong voi Pp cta
cdu trac 2D khac nhu MoSi2Ps (0,26) [21].
@) 300 -
200 ;
150 /

100 4

4180}

Mé dun Young (N/m)
o

100 4
210\
200 :
300 e e
270 — SMoGeN3
— SMoGeP:
®) . :

120 - - 80 — SMoGeAs;

Ti s6 Poisson

Hinh 4. M6 dun Young (a) va ti s6 Poisson (b) cua don
16p SMoGeZ:
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3.3 Tinh chat dién t

Sau khi da x4c nhan d0 6n dinh vé mat cau
trac cua cac don 16p 2D SMoGeZz, chung t6i tap
trung nghién cttu cac tinh chat dién ti cua vat liéu
dé dé xuét cho cac ung dung dién tir va quang
dién ti. Ching toi st dung phiém ham trao doi
twong quan PBE dé khao sat cdu tric vung nang
lwong dién tir ctia vat liéu SMoGeZz. Két qua thu
duoc cta ciu truc dién tee d6i voi cac don 16p
Janus dwoc minh hoa trén Hinh 5. D& dang thay
rang cuc tiéu ving dan (CBM) nam ¢ diém K,
trong khi d6 cwc dai ving héa tri (VBM) nim &
diém T. Diéu d6 cé nghia rdng cac hop chat 2D
SMoGeZ: 1a cac vat liéu ban dan c6 viung cdm
xién. Do rong vung cdm co gia tri tix 0,26 dén 1,60
eV nhu da duoc liét ké trong Bang 3. Cac gia tri Eg
nay cua SMoGeZ: tuong dwong voi nang luong
vung cam cua don 16p Janus ZrGeZsH (Z = N, P
va As) da dugc cdng b, v6i Egdao dong tir 0,35
dén 1,99 eV [22]. Ngoai ra, ching tdi con dung
thém phiém ham lai HSE06 d€ tinh toan cau tric
vung nang lwong ctia vat liéu vi cac cong trinh
nghién ctu trudc day da ching minh ring d6
rong vung cam tinh theo HSE06 c6 gia tri phu hop
v6i gia tri do bang thuc nghiém. Hinh 5 trinh bay
két qua thu duoc d6i voi cdu truc dién ti ctia cac
don 16p, tinh theo phuong phap HSEQ6. Tt hinh
vé ¢ thé thdy réng cdu trc ving ning luong
dwoc tinh toan theo hai phwong phap c6 hinh
dang twong tir nhau. Vi tri cia CBM va VBM tinh
bang phuong phap HSE06 ciing nam lan luot tai
diém K va I' nhu trong phuong phép PBE. Tuy
nhién, mot ddc diém khac biét gitta hai phuong
phép nay la gia tri cua nang lugng vung cam.
Phwong phap HSE06 cho gia tri Es; 16n hon va
chinh xac hon so véi phuong phap PBE. D6 rong
vung cam cua vat liéu SMoGeZ2 ¢6 gia tri trong
khoang 0,66 dén 2,11 eV khi st dung phiém ham
lai HSEQ6. Céc s6 liéu nay cting da dwoc liét ké cu
thé trong Bang 3.



Tap chi Khoa hoc Pai hoc Hué: Khoa hoc Ty nhién
Tap 135, S6 1A, 59-71, 2026

pISSN 1859-1388
elSSN 2615-9678

(@) PBE TI1SE06 (b) PBE

T
%)
o
=
=
~
(g)
-~
@
(&3]
j=n
w»
m
=
X

7 F y

e

‘
I” P
7

4 4
=
|
)
.
X
R

L7
3 \\ ’
>k
&
2 - ’ 2 !
i / b Y g
= |/ N B
\
O L .Y L N L i L “teac | /
— L/
N
& SMoGeN; SMoGc¢P; ~—0/ SMoGcAs,
s 0 oL L D IS - —
5 Ve NN 7 NS 7 N N
- p? \ s,
£ LF = \‘\ + N /’ - »\“‘\ N s : w’l /’/4 - / —“I “\\ -~ \\ /’I "1”
_ K ~ L\ 4 \ \\ - ! /:'
Z \ % “\Q’, '\ s ,"» S h oo ,/
5[ . \ S=r Pl b N e
-2 N X! WS AR AN ey
o 147 X - b S e
. N DS N Kl W Pl e
%, o~ (O Cdan d
=3 i W 8 [ )\‘ %, YN 1A — B ‘\“\ ki % "'ll
A% oAl 17 x
)‘\ ke e, ~ A P " “h A
= \/\ /7' ¥, ) X u|lE A O Tt w9 /]
F M K rr M K r r M K E'T M K r T M K r M K T

Hinh 5. C4u tric vung nang lugng dién ti cia don 16p SMoGeZ2

Béng 3. Do rong vliing cdm E; tinh bang PBE va HSE06,
d6 chénh léch mttc chan khong A®, cong thoat & mét Z
va mat S ctia SMoGeZ2

EgBE EgSE06 AP d)l (DZ
(eV) (eV) eV) (eV) (eV)

SMoGeN:2 1,60 2,11 0,21 5,71 5,50
SMoGeP: 0,71 1,12 0,65 5,11 5,76
SMoGeAs: 0,26 0,66 1,22 4,31 5,53

Tiép theo, ching t6i xac dinh mat d¢ trang
thai riéng phan (PDOS) dé xem xét cac thanh
phén tham gia vao viéc tao thanh cdu triuc vung
nang lugng dién tir ctia vat liéu. Két qua thu duoc
ctia PDOS d6i v6i cac ciu truc Janus SMoGeZ2
duoc trinh bay trén Hinh 6. Tit d6 thi c6 thé thay
rang vung dan ctia ca ba don 16p hinh thanh chu
yéu tir obitan d cua nguyén tit Mo va mot phan
nho tir obitan p cia nguyén tit S va pnictogen. Bén
canh d6, obitan d ctia nguyén tt Mo va obitan p
ctia nguyén tit S tham gia chinh vao viéc hinh
thanh viung hoa tri, trong khi d6 obitan d cta

pnictogen co6 syt dong gop nhd hon.

Ngoai ra, ching t6i con xem xét kha nang
thoat khoi bé mat vat liéu cua dién ti thong qua
viéc tinh todn cong thoat dién tir. Cong thoat dién
tir dwoc xac dinh béng st chénh léch gifta mtic
chan khoéng va muc Fermi theo biéu thic & =
Eyac — Ep. DO1 v6i vat liéu c6 cau truc d6i xing,
khong cé su chénh léch mttc chan khong gitra hai
bé mdt nén cong thoat dién tir sé nhu nhau tai hai
mdt cua vat liéu. Tuy nhién, d6i véi cac cdu tric

bat d6i xting, mtc chan khong ¢ hai bé mat sé

DOI: 10.26459 /hueunijns.v135i1A.7936

khac nhau dan dén su chénh léch cong thoat dién
tie tai hai bé mat ctia nd. Sy chénh 1éch nay phu
thudc nhiéu vao gia tri d¢ am dién cua cac nguyén
t thanh phéan cdu tao nén vat liéu d6. Chinh déc
diém nay da tao nén mét dién truong noi tai trong
cadu truc Janus, vi vay trong qud trinh khao sat thé
tinh dién can st dung hiéu chinh ludng cuc. Hinh
7 bidu dién thé tinh dién cta cac don 1ép Janus
SMoGeZz. Két qua cho thdy cé su chénh léch mtc
chan khong gitta hai mat cua cau trac Janus; diéu
nay phtt hop véi tinh bat doi xting theo phuong
théng dtng cta vat liéu. Cac gia tri ctia sg¢ chénh
léch mttc chan khong A® va cong thoat dién t o
mat S va mdt Z duoc trinh bay cu thé trong Bang
3. S8 lidu tinh toén cho thdy rang cong thoat & mat
S thay doi tt 5,50 dén 5,53 eV va cong thoat & mat
Z dao dong ttr 4,31 dén 5,71 eV. So vdi cdu trac
Janus khéc chita pnictogen da dwoc cong b trude
day, don 16p Janus ZrGeZsH c6 cong thoat 6 mat
H véi gia tri tir 4,27 dén 4,68 eV, con cong thoat &
mit Z c6 gia tri tir 4,77 dén 6,86 eV [22].

3.4 D6 linh dong cua hat tai

Trong phan nay, ching toi nghién cttu do
linh dong cua dién tk va 16 trdng trong cac don
16p Janus SMoGeZ:. Pay la mot trong nhiing
tham s@ quan trong nhdt cua vat liéu ban dan,
quyét dinh kha nang ting dung cta vat liéu trong
nhiéu loai thiét bi dién tir. Bardeen va Shockley da

dua ra phuong phap thé bién dang dé tinh d¢ linh
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dong cua hat tai trong vat liéu 2D theo biéu thirc
4) [19]:

_ eh’Cy
~ kyTm*mE2’

Hap )

trong do e la dién tich cua dién tk; £ la héng sO
Planck rt gon va ks 1a hang s6 Boltzmann; C,, va
E4 Tan lwot 1a md dun dan hoi va hang s8 thé bién
dang; m* va m= [m,m, la khdi luong hiéu
dung va khoi lwong hiéu dung trung binh cta hat
tai; T la nhiét d¢; trong cac tinh toan nay, chiing
toi chon T =300 K.

M6 dun dan hdi C,, duoc tinh bang cach
khép su phu thudc ctia ndng luong toan phan cua

tinh thé vao do bién dang theo ham parabol

2
T osp0€2,/

Cop = ~2E trong d6 Sola dién tich 6 don vi; E Ia
nang luong toan phan ctua hé; €, la do bién
dang doc theo truc x hoac truc y. Hinh 8a trinh
bay sy phu thudc vao dd bién dang truc ctia nang
lwong toan phan cua don 16p SMoGeZz. Két qua
tinh todn d6i véi md dun dan hoéi cia SMoGeZ:2
dugc trinh bay trong Bang 4. Chting tdi thdy rang
C,p c6 gia tri nhw nhau theo hai huéng x va y va
nam trong khoang tir 206,28 dén 397,52 N/m.

Hing s6 thé bién dang E; duoc tinh theo

cong thic Eq=-—, trong do AE la do dich

uni
chuyén cta vi tri diém cuece tri (CBM d6i voi dién
tk va VBM d6i véi 16 trong) so véi muc chan
khong dwdi tac dung cua bién dang. E; duwoc xac
dinh bang cach khép céc gid tri nang luong phu
thudc bién dang cua cac vi tri cuc tri theo ham
tuyén tinh nhuw biéu dién trén Hinh 8b. Két qua
tinh toan d6i véi hang s6 thé bién dang E, duoc

liét ké trong Bang 4.
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Khéi luong hiéu dung cua hat tai duoc xac
dinh bang cach khép cac gia tri ning luong gan
8%E(k)

k2

1 1

diém cuc tri theo ham parabol — = —
m h

7

trong d6 E(k) la nang luwong tai vecto séng k. Cac
gia tri thu dugc d6i voi khoi luong hiéu dung cta
hat tai trong SMoGeZ: duogc trinh bay trong Bang
4. Dé dang thdy rang khéi luong hiéu dung ctia
dién t& hau nhu bang nhau theo hai huéng truyén
dan x va y, con khdi luong hiéu dung cta 16 trong
trong SMoGeN2 va SMoGeAs: theo hudng y 1on
hon theo hudng x. Bén canh d6, khoéi luong cua
dién t nho hon khdi luong ctia 16 tréng; diéu nay
6 thé khién cho dién ti phan tng nhanh hon voéi

treong ngoai.

Sau cung, dya vao cic tham s§ da tinh o
trén, chung t6i da xac dinh d¢ linh dong cta hat
tai trong SMoGeZ: (Bang 4). S6 liéu cho thdy dién
tee c6 do linh dong trong khoang tir 196,38 dén
333,29 cm>V-1-s71, con 16 tréng 6 d6 linh dong ti
82,39 dén 312,78 cm2-V-!-s1. Cac gia tri nay ching
t6 rang do linh dong cta hat tai trong SMoGeZ>
kha cao, gan bang véi d6 linh dong hat tai trong
don 16p Janus tuong tuw nhue XWGeN2(X =0, S, Se
va Te) [23]. Cu thé, d6 linh dong cta dién tt va 16
trdng trong Janus TeWGeN: Jan luwot 192,89 va
300,29 cm?V-1-s7, trong khi d6 Janus OWGeN:2 ¢é
dd linh dong ctia dién ttr va 15 trong twong tng la
311,70 va 52,74 cm?V-'-s7! [23]. Hon nita, gia tri do
linh dong ctia hat tai theo huéng x khac voi theo
hudng y, nghia la d¢ linh dong cua hat tai co dac
tinh di hudéng. Cac két qua thu dwgc cho thdy
rang don 16p Janus SMoGeZ: c6 trién vong tng

dung trong cac thiét bi dién ti nano
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Hinh 6. PDOS ctia cac don 16p SMoGeZ2
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Hinh 8. Sy phu thudc ctia ndng lugng toan phan (a) va vi tri CBM/VBM (b) vao d6 bién dang doc theo truc x(y) trong
don 16p SMoGeZ:

Bang 4. Khéi luong hiéu dung ctia hat tai m* (o), mé dun dan hoi Cop (N/m), hang s8 thé bién dang Ed (eV) va do
linh dgng hat tai y (cm? -V-'-s1) doc theo hudng x(y) cia SMoGeZz. mola khéi luwong ctia dién tir tw do

m;, m; 1) Cop Eg E} B By
SMoGeN:2 052 053 39743 397,52 1244 -12,44 200,11 196,38
Dién tir SMoGeP» 037 037 23223 23246 -10,41 -10,41 332,96 333,29
SMoGeAs: 044 046 20628 20637 -9,37 -9,37 252,47 241,59
SMoGeNz2 0,73 1,83 39743 397,52 -5,58 -5,58 312,78 128,39
L3 tréng SMoGeP» 1,74 1,74 23223 232,46 -4,45 -4,13 82,39 95,74
SMoGeAs: 0,48 051 20628 20637 1037 10,37 171,81 161,77

4  Kétluan

Trong bai bao nay, chiing t6i da m6 hinh hoa va
nghién cttu do 6n dinh, tinh chat dién tk, tinh chat
co hoc va d6 linh dong cua hat tai trong don 16p
hai chiéu Janus SMoGeZ: (Z = N, P va As) bang
phwong phap ly thuyét phiém ham mat do. Cac
két qua vé nang luong cd két, m6 phong dong hoc
phan t& va phd phonon cho thdy don 16p
SMoGeZz c¢6 cau trac on dinh. Bén canh d¢,
SMoGeZ: ¢6 tinh chat co hoc dang hudng va do
bén co hoc cao. O trang théi co ban, ca hai phuong
phap PBE va HSE06 déu cho thdy don 16p
SMoGeZ> 1a vat liéu ban dan c6 vung cdm xién.
Ngoai ra, d6 linh dong cta hat tai trong SMoGeZ>
c6 déac tinh di hudng. Két qua tinh toan ctia ching
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t6i cho thdy rang dién ti va I8 tréng c6 do linh
dong kha 16n. Véi cac két qua nghién ctu nay,
don 16p SMoGeZ: c6 tiém ndng tng dung trong

Iinh viee dién ti.
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