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Tém tit

Str dung 1y thuyét phiém ham mat do, chiing t6i da nghién ctru anh hudng ctia bién dang truc 1én cac dic trung quang hoc
ctia don 16p GeS. Céc tinh toan da chi ra ring, phd quang hoc ciia don 16p GeS 1a ¢6 tinh di ddng hudng cao. Hé s hap
thy cta don 16p GeS c6 gia tri 16n trong mién ning lugng tir 4,5 eV dén 6,0 eV. Anh hudng ciia bién dang 1én cac tham s6
quang hoc cta don 16p GeS thé hién 16 trong mién ning lwong hon 5 eV.

Tir khéa: Pon 16p GeS, tinh chit quang, bién dang truc, 1y thuyét phiém ham mat do

Abstract

We studied the effect of uniaxial strain on the optical characteristics of monolayer GeS using density functional theory.
Calculated results have shown that the optical spectrum of single-layer GeS is highly anisotropic. The absorption
coefficient of the monolayer GeS is high in the energy region from 4.5 eV to 6.0 eV. The effect of uniaxial strain on the
optical parameters of the monolayer GeS expresses clearly in the energy region greater than 5 eV.

Keywords: Monolayer GeS, optical properties, uniaxial strain, density functional theory

1. M¢ dau vao trong cac thiét bj va linh kién dién ti, chéng

T khi dugc khdm phd vao nam 2001 [1],
graphene da tro thanh mot trong nhiing dbi tuong
duoc nhiéu nha khoa hoc quan tim nghién ctru
trong sudthon 15 ndm qua[2]. Tuy nhién, lavatliéu
ban kim loai voi viing cAm bang khong, graphene
¢6 nhitng han ché nhit dinh trong viéc tmg dung
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han nhu céc transistor dua trén graphene [3] va sy
khong tuong thich gitta graphene va cac linh ki¢n
dién tr silicon [4]. Bén canh viéc tim cach khic
phuc nhuoc diém nay cia graphene, mot hudng
nghién ctru méi trong vai ndm gan déy, d6 1a tim
kiém cac vat liéu c6 cdu truc twong tu graphene dé
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thay thé no. Cac nghién ciru nay tip trung vao cac
vat liéu hai chiéu nhu phosphorene, antimonene,
cac vat liéu kim loai chuyén tiép (transition metal
dichalcogenide - TMD), monochalcogenides...
Khac voi graphene, cac vat liéu hai chiéu nay 1a
cac ban dan, voi nhitng tinh chat tha vi va tiém
ning tng dung day hira hen, nhu photodetector
[5, 6], transistor hi¢u ung truong (FETs) [7, §].
Nhimg tiém ning tng dung ndy da thuc ddy cac
nha khoa hoc tiép tuc nghién ctru céc tinh chét vat
1y ndi troi ciia cac loai vat liéu nay va tim kiém céc
tiém ning tmg dung cua chung dbi voi cac linh
kién dién tir va quang di€n tir hi€u nang cao.

Vit liéu GeS & dang khdi dd duoc nghién ciru
tir 1au [9] tuy nhién, dén nay don 16p GeS van chwa
duogc thuc nghiém tong hop thanh cong. Mot vai
nghién ctru thuc nghiém gan day da téng hop duoc
cac 16p nano GeS vdi kich thudc khoang 3 nm
[10]. Tuy nhién, da c6 nhiéu nghién ciru 1y thuyét
vé don 16p GeS trong thoi gian qua [11 — 13]. Cac
nghién ctru nay da chi ra ring, don 16p GeS la vat
liéu bén co hoc va bén nhiét. Céc tinh toan béng
md phong dong hoc da tién doan duoc ring don
16p GeS c6 thé ton tai dén nhiét d6 800 K va hoan
toan c6 thé tong hop duoc bang thuc nghiém trong
twong lai gan [13]. Xu va cac cong sy da chi ra
rang, don 16p GeS la vat liéu ban dan véi vung
cam xién va cac dic trung quang hoc cua né 1a rat
bat dang hudng [14]. Tinh chét di dang hudéng nay
ctia don 16p GeS c6 thé 1am cho né tré thanh mot
vat li¢u c6 kha nang ing dung cao trong cac thiét
bi quang di¢n tir nhu trong céc bd loc phan cuc
tuyén tinh. Trong bai béo nay, ching t6i nghién
ctru céc tinh chat quang hoc ciia don 16p GeS bién
dang tryc bang 1y thuyét phiém ham mat d6. Anh
huong cua cac bién dang truc theo cac hudng
khéc nhau 1én cac dic trung quang hoc nhu hing
s6 dién méi, hé sb h?ip thu hay do phan xa quang
hoc... cta don 16p GeS cling da dugc tap trung
nghién ctru va thdo luan trong bai bao nay.

2. Phuwong phap tinh toan

Trong bai bao nay, cac tinh todn dugc thuc
hién bang phuong phiap phiém ham mat do
(density functional theory — DFT) véi cac gan

dung gradient tong quat (Generalized Gradient
Approximations — GGA) cua ham Perdew-Burke-
Ernzerhof (PBE) [15, 16].Trong céc tinh toan DFT
nay, gia tri ngudng cua nang luong 1a 500 eV. Bé
loai bo céc tuong tac c6 thé giira cac 16p GeS lan
can, chung t61 da sir dung mét khoang chan khong
20 A theo phuong vudng goc véi bé mit hai chiéu
ctia vat liéu. D& tdi wu ciu triic hinh hoc cua GeS,
qua trinh t61 wu duge thuc hién cho dén luc luc tac
dung 1én mdi nguyén tir 1a nhé hon 103 eV/ A va
ngudng hoi tu déi véi ning lugng 1a 10 eV.

St dung 1y thuyét nhidu loan ham mat do,
chiung t61 tap trung nghién ctu cac dac trung
quang hoc cta don 16p GeS nhu hing sb dién
méi, hé sd hép thu va do dan quang cua vat licu.
Dé khao sat anh hudng ciia bién dang tryc 1én cac
tham s6 quan hoc, chiing t6i sir dung dinh nghia
bién dang e = (/ - ,)/],, trong d6 /, va [ 1an lugt 1a
héng $6 mang cua vat liéu trudc va sau bién dang.
3. Két qua va thao ludn

Pon 16p GeS 1a vt liéu co ciu trac tryc thoi
(orthorhombic structure) dugc mo ta nhu Hinh 1.
Céu trac lyc giac khong ddng phing (puckered
honeycomb lattice) ctia GeS 1a di ddng hudng theo
cac huong doc theo cac truc zigzag va armchair.
O trang thai can bang, cic hiang s mang cta don
16p GeS lan luot 1a a = 3,675 A va b = 4,474 A.
Két qua tinh todn ndy ctia chung t6i phtt hop véi s6
liéu dat dugc cua cac nghién curu trude day [17].

Hinh 1. C4u tric hinh hoc cta vt liéu hai chiéu don 16p GeS



Nguyén Ngoc Hiéu va cdc cong su / Tap chi Khoa hoc va Cong nghé Bai hoc Duy Tan 01(32) (2019) 107-112 109

Dé bt dau cho cac tinh toan vé cac dic trung
quang hoc cia don 16p GeS, chiing t6i tién hanh
tinh todn cac hang sé dién méi ciia don 16p GeS
é(w) =¢/(w)+ig,(w), trong d6 & (w) va &,(®)
1an luot 14 phan thyuc va phan 4o cua hing s6 dién
moi. Thong thudng, phan o &,(w) sé dugce tinh
toan trudc, sau do, chung ta s€ tim dugc phén
thuc & (w) bang phép bién doi Kramers-Kronig.
Thét vay, phan 4o &, (w) cua hang s6 dién moi
duoc tinh theo cong thire [18]

47re

el( 0= Z(kna|p|kn0'>(kn0'|p o)

X fkn (= fu)O(Ey, — By, —ho), (1)
trong do, w la tan s6 g6c cua buc xa dién tur, V'1a
dién tich cua 6 don vi, p 1a toén tir xung luong, e
va m lan luot 1a dién tich va khdi luong cua dién
tu, | knp) 13 ham song ctia tinh thé véi vector
song la k. /., 1a ham phan bd Fermi-Dirac va
o 1a spin tuong mg v&i tri riéng E, . Bang phép
dich chuyén Kramers-Kronig, phan thuc ¢ (o)
cua héng s6 dién moi dugc viét dudi dang [18,
19]:

&(w)=1+— PJ. L(a))

~da. )

-

€;(w) va ex(m)
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Hinh 2 (a) biéu dién sy phu thudc ctia cac phan
thuc va 4o cua hang s0 dién moi vao nang luong
cua buc xa dién tur ¢ trang thai can bang. Tt Hinh

2 (a), chung ta thdy rang, & mién ning luong thip
(nho hon 3 eV), trong hang sé dién méi thi phan
thuc & (w) 6 gia tri 16n hon phan 4o e, (w). Tuy
nhién, & mién ning lwong 16n hon thi nguoc lai,
va ddc biét 1a trong mién nang lugng 16n hon 5 eV,
phén thuc ¢ (w) cua héng s6 dién méi nhan gia tri
am. Khi don 16p GeS bj bién dang theo hai hudéng
la doc theo tryuc zigzag va doc theo tryc armchair,
tir Hinh 2 (b,c,d) chung ta thdy ring phd quang
hoc ctia don 16p GeS 1a dj dang hudng.

Hinh 2. Phan thuc va phan 4o ciia hing s6 dién
moéi cta don 16p GeS 6 trang thai can bang & = 0
(a), khi bi bién dang kéo 4% (b), bién dang kéo
8% (c), va bién dang nén 8% (d). ¢,_va e_ ding
dé chi bién dang doc theo truc armchair va zigzag
trong mit phang hai chiéu cta don 16p GeS.

Hé sb hép thu duoc tinh toan béng biéu
thae [20] )

o! (@)= 222, G)
trong d6, ¢ 1a van tdc anh sang trong chin khong
va k71a chi s tit dan. Chi s6 &7 duoc tinh thong
qua hang sé dién méi theo biéu thirc [20]

1/2

K@) = el +el @) -] @

Céc tinh toan vé hé sé hap thu a(w) va chi
sd tit dan k(w) cia don 16p GeS bi bién dang
dugc biéu dién lan lugt ¢ Hinh 3 va 4. Tir Hinh 3
chung ta thiy rd rang rang, tinh chat di huéng cta
trong phd hip thu thé hién cang rd khi d6 bién
dang cang 16n (xem Hinh 3(c)). Bén canh d6, vé
mit do 16n, chung ta thiy rang, anh hudng cua
bién dang 1én hé sb hip thu a(w) va chi sb tit dan
k¥(w) trong mién nang luong tir 0 dén 2 eV 1a gan
nhu khéng dang ké va ¢ mién ning luong cao
hon thi vai tro cua bién dang cang rd rang. Gia tri
ctia hé s6 hip thy a(w) va chi sé tit dan k¥(w) ting
nhanh khi nang luong cua truong ngoai 16n hon
2 eV. Dic biét, & mién nang lugng tur 5 eV dén
8 eV, trong khi bién dang kéo lam giam hé s6 hap
thu ctia don 16p thi bién dang nén lai lam ting gia
tri ciia hé sb hép thu.
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Hinh 3. Anh huong cua bién dang truc 1én hé s6 hap thu a(w) cua don 16p GeS: (a) khi bi bién dang kéo 4% (b),
bicn dang kéo 8% (c) va bién dang nén 8% (d). € = 0 dung d¢ chi vat li¢u khong bi bién dang.
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Hinh 4. Anh huéng cua bién dang truc 1én h¢ so tat dan k(w) cua don 16p GeS:
(a) bién dang doc theo truc zigzag va (b) bién dang doc theo truc armchair.

b6 phan xa quang hoc duoc tinh thong qua
cac thanh phan cua hang sé dién méi va chi s tat
dan bang biéu thuc [20]
(n” 1) + k” |
(' -0k |
trong do, n’ la he_: s6 phan xa dugc tinh thong qua
biéu thire

2
/4 182

R (o) =

®)

ij
' +ie)

n’ (w) = \/_|:\/8 () +&l(w) +é&! (a))T/Z. (6)

T Hinh 5(a), chung ta thiy ring anh hudng
cta bién dang doc theo truc zigzag 1én d6 phan xa
quang hoc trong mién ning luong tir 0 dén 2,5 eV
hau nhu 1a khong dang ké. Trong khi d6, anh hudng

ctia bién dang doc theo truc armchair trong mién
nang luong nay da la ro nét (Hinh 5(b)). Pac biét
hon, ¢ mién ning luong thap nay, trong khi bién
dang doc theo truc armchair 1am tang d6 phan xa
quang hoc cua don 16p GeS. Nhin chung, vai tro
cta bién dang thé hién cang 1 rang ¢ mién ning
luong 16n. H¢ ) phén xa n’ cua don 16p GeS bién
dang trong mién ning luong tir 0 dén 8 eV ciing
duoc trinh bay trong Hinh 6. Chung ta thiy ring,
hé s6 phan xa ting trong mién ning luong thap
(nho hon 3 eV) rdi giam kha nhanh trong mién
nang lugng 16n hon. So véi cac dic trung quang
hoc khac, duong biéu dién su phu thudc cua hé )
phan xa vao nang lugng 1a kha tron.
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Hinh 5. D9 phan xa quang hoc R(w) cua don 16p GeS bién dang: (a) bién dang doc theo truc zigzag
va (b) bien dang doc theo truc armchair.
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Hinh 6. Hé s6 phan xa ni(w) cla don 16p GeS bién dang: (a) bién dang doc theo truc zigzag
va (b) bien dang doc theo truc armchair.

Cudi cing, chung t6i khao sat anh hudng cia  cho thdy ring, gia tri L(w) tang theo ning luong
bién dang lén sy mat mat ning luong ctia dién  cua birc xa dién tir. Khi bi bién dang, theo ca hai
tir L(w) (Electron energy loss spectrum). Sy mat hudng, ching ta thiy rang, trong khi bién dang
mat ning lugng cua dién tir cling duoc tinh thong  kéo lam ting gia tri ctia L(w) thi bién dang nén lai
qua hang s6 dién méi L(w) = —Im(e™)’ . Hinh 7  lam giam gia tri cia L(w).

1.5 Bién dang theo tryc zigzag (a) 1.5 Bién dang theo tryc armchair (b)
£=+8 % £e=+8%
4 5=0% i —_==0%
10 s-0% 1.0 s=le
é e=-8% —&=-8%
~
0.5 0.5 4
O LA DL DL LA L L DL B 07 T 1T 71T 7717
01 2 3 4 5 6 7 8 0 1 2 3 4 5 6 7 8

Energy (eV) Energy (eV)
Hinh 7. Sy mat mét nang lugng trong don 16p GeS bi bién dang doc theo truc zigzag (a) va armchair (b).
4. Két luan 16p GeS duge ky vong 13 s& c¢6 nhiéu tmg dung
Trong bai bao niy, chiung t6i da nghién ciru  trong cong nghé, dic biét 1a trong cong nghé ché
anh hudng cua bién dang truc I1én cac dac trung tao cac thiét bi quang dién tir. Cac tinh toan cua
quang hoc ctia don 16p GeS bang Iy thuyét ham  chung t6i d chi ra rang, don 16p GeS 1a vat liéu
mat d6. Vi nhitng tinh chét vat 1y la thuong, don  ¢6 tinh di ding hudng cao do d6 anh hudng cua
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bién dang doc theo cac truc khac nhau la rat khac

nhau. Bén canh dé, vdi hé s6 hap thu 16n trong

mién tir ngoai gitra, don 16p GeS c¢6 thé c6 nhidu
tmg dung trong cac thiét bi quang dién tir.
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