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Tóm�tắt

Sử�dụng�lý�thuyết�phiếm�hàm�mật�độ,�chúng�tôi�đã�nghiên�cứu�ảnh�hưởng�của�biến�dạng�trục�lên�các�đặc�trưng�quang�học�

của�đơn�lớp�GeS.�Các�tính�toán�đã�chỉ�ra�rằng,�phổ�quang�học�của�đơn�lớp�GeS�là�có�tính�dị�đẳng�hướng�cao.�Hệ�số�hấp�

thụ�của�đơn�lớp�GeS�có�giá�trị�lớn�trong�miền�năng�lượng�từ�4,5�eV�đến�6,0�eV.�Ảnh�hưởng�của�biến�dạng�lên�các�tham�số�

quang�học�của�đơn�lớp�GeS�thể�hiện�rõ�trong�miền�năng�lương�hơn�5�eV.

Từ�khóa:�Đơn�lớp�GeS,�tính�chất�quang,�biến�dạng�trục,�lý�thuyết�phiếm�hàm�mật�độ

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�

coef�cient�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.
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1.�Mở�đầu

Từ� khi� được� khám� phá� vào� năm� 2001� [1],�

graphene�đã�trở�thành�một�trong�những�đối�tượng�

được� nhiều� nhà� khoa� học� quan� tâm�nghiên� cứu�

trong�suốt�hơn�15�năm�qua�[2].�Tuy�nhiên,�là�vật�liệu�

bán�kim�loại�với�vùng�cấm�bằng�không,�graphene�

có�những�hạn�chế�nhất�định�trong�việc�ứng�dụng�

vào�trong�các�thiết�bị�và�linh�kiện�điện�tử,�chẳng�

hạn�như�các�transistor�dựa�trên�graphene�[3]�và�sự�

không�tương�thích�giữa�graphene�và�các�linh�kiện�

điện�tử�silicon�[4].�Bên�cạnh�việc�tìm�cách�khắc�

phục�nhược�điểm�này�của�graphene,�một�hướng�

nghiên�cứu�mới�trong�vài�năm�gần�đây,�đó�là�tìm�

kiếm�các�vật�liệu�có�cấu�trúc�tương�tự�graphene�để�
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thay�thế�nó.�Các�nghiên�cứu�này�tập�trung�vào�các�

vật�liệu�hai�chiều�như�phosphorene,�antimonene,�

các�vật�liệu�kim�loại�chuyển�tiếp�(transition�metal�

dichalcogenide� -� TMD),� monochalcogenides...�

Khác�với�graphene,�các�vật�liệu�hai�chiều�này�là�

các�bán�dẫn,�với�những� tính�chất� thú�vị�và�tiềm�

năng� ứng� dụng� đầy�hứa� hẹn,� như�photodetector�

[5,� 6],� transistor� hiệu� ứng� trường� (FETs)� [7,� 8].�

Những�tiềm�năng�ứng�dụng�này�đã�thúc�đẩy�các�

nhà�khoa�học�tiếp�tục�nghiên�cứu�các�tính�chất�vật�

lý�nổi�trội�của�các�loại�vật�liệu�này�và�tìm�kiếm�các�

tiềm�năng�ứng�dụng�của�chúng�đối�với�các� linh�

kiện�điện�tử�và�quang�điện�tử�hiệu�năng�cao.

Vật�liệu�GeS�ở�dạng�khối�đã�được�nghiên�cứu�

từ�lâu�[9]�tuy�nhiên,�đến�nay�đơn�lớp�GeS�vẫn�chưa�

được�thực�nghiệm�tổng�hợp�thành�công.�Một�vài�

nghiên�cứu�thực�nghiệm�gần�đây�đã�tổng�hợp�được�

các� lớp� nano�GeS� với� kích� thước� khoảng�3� nm�

[10].�Tuy�nhiên,�đã�có�nhiều�nghiên�cứu�lý�thuyết�

về�đơn�lớp�GeS�trong�thời�gian�qua�[11�–�13].�Các�

nghiên�cứu�này�đã�chỉ�ra�rằng,�đơn�lớp�GeS�là�vật�

liệu�bền�cơ�học�và�bền�nhiệt.�Các�tính�toán�bằng�

mô�phỏng�động�học�đã�tiên�đoán�được�rằng�đơn�

lớp�GeS�có�thể�tồn�tại�đến�nhiệt�độ�800�K�và�hoàn�

toàn�có�thể�tổng�hợp�được�bằng�thực�nghiệm�trong�

tương� lai�gần� [13].�Xu�và�các�cộng�sự�đã�chỉ� ra�

rằng,�đơn� lớp�GeS� là�vật� liệu�bán�dẫn�với�vùng�

cấm�xiên�và�các�đặc�trưng�quang�học�của�nó�là�rất�

bất�đẳng�hướng�[14].�Tính�chất�dị�đẳng�hướng�này�

của�đơn�lớp�GeS�có�thể�làm�cho�nó�trở�thành�một�

vật�liệu�có�khả�năng�ứng�dụng�cao�trong�các�thiết�

bị�quang�điện�tử�như� trong�các�bộ� lọc�phân�cực�

tuyến� tính.�Trong�bài�báo�này,�chúng� tôi�nghiên�

cứu�các�tính�chất�quang�học�của�đơn�lớp�GeS�biến�

dạng�trục�bằng�lý�thuyết�phiếm�hàm�mật�độ.�Ảnh�

hưởng� của� các� biến� dạng� trục� theo� các� hướng�

khác�nhau�lên�các�đặc�trưng�quang�học�như�hằng�

số�điện�môi,�hệ�số�hấp�thụ�hay�độ�phản�xạ�quang�

học…�của�đơn� lớp�GeS�cũng�đã�được� tập� trung�

nghiên�cứu�và�thảo�luận�trong�bài�báo�này.

2.�Phương�pháp�tính�toán

Trong� bài� báo� này,� các� tính� toán� được� thực�

hiện� bằng� phương� pháp� phiếm� hàm� mật� độ�

(density� functional� theory� –� DFT)� với� các� gần�

đúng� gradient� tổng� quát� (Generalized� Gradient�

Approximations�–�GGA)�của�hàm�Perdew-Burke-

Ernzerhof�(PBE)�[15,�16].Trong�các�tính�toán�DFT�

này,�giá�trị�ngưỡng�của�năng�lượng�là�500�eV.�Để�

loại�bỏ�các�tương�tác�có�thể�giữa�các�lớp�GeS�lân�

cận,�chúng�tôi�đã�sử�dụng�một�khoảng�chân�không�

20�Å�theo�phương�vuông�góc�với�bề�mặt�hai�chiều�

của�vật�liệu.�Để�tối�ưu�cấu�trúc�hình�học�của�GeS,�

quá�trình�tối�ưu�được�thực�hiện�cho�đến�lúc�lực�tác�

dụng�lên�mỗi�nguyên�tử�là�nhỏ�hơn�10–3�eV/�Å�và�

ngưỡng�hội�tụ�đối�với�năng�lượng�là�10–6�eV.

Sử� dụng� lý� thuyết� nhiễu� loạn� hàm�mật� độ,�

chúng� tôi� tập� trung� nghiên� cứu� các� đặc� trưng�

quang� học� của� đơn� lớp� GeS� như�hằng� số� điện�

môi,�hệ�số�hấp�thụ�và�độ�dẫn�quang�của�vật�liệu.�

Để�khảo�sát�ảnh�hưởng�của�biến�dạng�trục�lên�các�

tham�số�quan�học,�chúng�tôi�sử�dụng�định�nghĩa�

biến�dạng�ε�=�(��−��
0
)/�

0
,�trong�đó��

0
�và���lần�lượt�là�

hằng�số�mạng�của�vật�liệu�trước�và�sau�biến�dạng.

3.�Kết�quả�và�thảo�luận

Đơn� lớp�GeS� là�vật�liệu�có�cấu�trúc�trực�thoi�

(orthorhombic�structure)�được�mô�tả�như�Hình�1.�

Cấu� trúc� lục� giác� không� đồng� phẳng� (puckered�

honeycomb�lattice)�của�GeS�là�dị�đẳng�hướng�theo�

các�hướng�dọc�theo�các�trục�zigzag�và�armchair.�

Ở�trạng�thái�cân�bằng,�các�hằng�số�mạng�của�đơn�

lớp�GeS�lần�lượt�là�a�=�3,675�Å�và�b�=�4,474�Å.�

Kết�quả�tính�toán�này�của�chúng�tôi�phù�hợp�với�số�

liệu�đạt�được�của�các�nghiên�cứu�trước�đây�[17].

Hình�1.�Cấu�trúc�hình�học�của�vật�liệu�hai�chiều�đơn�lớp�GeS
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Để�bắt�đầu�cho�các�tính�toán�về�các�đặc�trưng�

quang�học�của�đơn�lớp�GeS,�chúng�tôi�tiến�hành�

tính�toán�các�hằng�số�điện�môi�của�đơn�lớp�GeS�

1 2( ) ( ) ( )�ε ω ε ω ε ω= + ,�trong�đó� 1( )ε ω �và� 2 ( )ε ω �

lần�lượt�là�phần�thực�và�phần�ảo�của�hằng�số�điện�

môi.�Thông�thường,�phần�ảo� 2 ( )ε ω �sẽ�được�tính�

toán� trước,� sau� đó,� chúng� ta� sẽ� tìm� được� phần�

thực� 1( )ε ω �bằng�phép�biến�đổi�Kramers-Kronig.�

Thật�vậy,�phần�ảo� 2 ( )ε ω �của�hằng�số�điện�môi�

được�tính�theo�công�thức�[18]

�
2 2

2 2 2

4
( )

(1 ) ( ),

ij
i j

��

kn kn kn kn

�
kn p kn kn p kn

Vm

� � � �

σ

π
ε ω σ σ σ σ

ϖ

δ ω
′

′ ′

′ ′= 〈 〉〈 〉

× − − −

∑

h

��

� � � � � � (1)

trong�đó,�ω�là�tần�số�góc�của�bức�xạ�điện�từ,�V�là�

diện�tích�của�ô�đơn�vị,�p�là�toán�tử�xung�lượng,���

và���lần�lượt�là�điện�tích�và�khối�lượng�của�điện�

tử,� � knp〉 � là� hàm� sóng� của� tinh� thể� với� vector�

sóng� là� k
r
.� �

kn
� là� hàm� phân�bố� Fermi–Dirac�và�

σ�là�spin�tương�ứng�với�trị�riêng��
kn
.�Bằng�phép�

dịch� chuyển�Kramers-Kronig,� phần� thực� 1( )ε ω �

của�hằng�số�điện�môi�được�viết�dưới�dạng�[18,�

19]:�
2

1 2 20

( )2
( ) 1 .P d

ω ε ω
ε ω ω

π ω ω

∞ ′ ′
′= +

′ −∫
��

� � � � � � (2)

Hình�2�(a)�biểu�diễn�sự�phụ�thuộc�của�các�phần�

thực�và�ảo�của�hằng�số�điện�môi�vào�năng�lượng�

của�bức�xạ�điện�từ�ở�trạng�thái�cân�bằng.�Từ�Hình�

2�(a),�chúng�ta�thấy�rằng,�ở�miền�năng�lượng�thấp�

(nhỏ�hơn�3�eV),�trong�hằng�số�điện�môi�thì�phần�

thực�ε
1
�ω)�có�giá� trị� lớn�hơn�phần�ảo�ε

2
�ω).�Tuy�

nhiên,�ở�miền�năng�lượng�lớn�hơn�thì�ngược�lại,�

và�đặc�biệt�là�trong�miền�năng�lượng�lớn�hơn�5�eV,�

phần�thực�ε
1
�ω)�của�hằng�số�điện�môi�nhận�giá�trị�

âm.�Khi�đơn�lớp�GeS�bị�biến�dạng�theo�hai�hướng�

là�dọc�theo�trục�zigzag�và�dọc�theo�trục�armchair,�

từ�Hình� 2� (b,c,d)� chúng� ta� thấy� rằng�phổ�quang�

học�của�đơn�lớp�GeS�là�dị�đẳng�hướng.

Hình�2.�Phần�thực�và�phần�ảo�của�hằng�số�điện�

môi�của�đơn�lớp�GeS�ở�trạng�thái�cân�bằng�ε =�0�

(a),�khi�bị�biến�dạng�kéo�4%�(b),�biến�dạng�kéo�

8%�(c),�và�biến�dạng�nén�8%�(d).�ε
ac
�và�ε

��
�dùng�

để�chỉ�biến�dạng�dọc�theo�trục�armchair�và�zigzag�

trong�mặt�phẳng�hai�chiều�của�đơn�lớp�GeS.

Hệ� số� hấp� thụ� được� tính� toán� bằng� biểu�

thức�[20]

� �
2 ( )

( ) ,
ij

ij k

c

ω ω
α ω = �� � (3)

trong�đó,�c�là�vận�tốc�ánh�sáng�trong�chân�không�

và�kij
�
là�chỉ�số�tắt�dần.�Chỉ�số�kij

�
được�tính�thông�

qua�hằng�số�điện�môi�theo�biểu�thức�[20]

� 1/2
2 2

1 2 1

1
( ) ( ) ( ) ( ) .

2

ij ij ij ijk ω ε ω ε ω ε ω = + −
  �

(4)

Các� tính� toán� về� hệ� số� hấp� thụ� α�ω)� và� chỉ�

số� tắt�dần�kij�ω)� của�đơn� lớp�GeS�bị�biến�dạng�

được�biểu�diễn�lần�lượt�ở�Hình�3�và�4.�Từ�Hình�3�

chúng�ta�thấy�rõ�ràng�rằng,�tính�chất�dị�hướng�của�

trong�phổ�hấp�thụ� thể�hiện�càng�rõ�khi�độ�biến�

dạng�càng�lớn�(xem�Hình�3(c)).�Bên�cạnh�đó,�về�

mặt�độ�lớn,�chúng�ta� thấy�rằng,� ảnh�hưởng�của�

biến�dạng�lên�hệ�số�hấp�thụ�α�ω)�và�chỉ�số�tắt�dần�

kij�ω)�trong�miền�năng�lượng�từ�0�đến�2�eV�là�gần�

như� không�đáng� kể�và� ở�miền� năng� lượng� cao�

hơn�thì�vai�trò�của�biến�dạng�càng�rõ�ràng.�Giá�trị�

của�hệ�số�hấp�thụ�α�ω)�và�chỉ�số�tắt�dần�kij�ω)�tăng�

nhanh�khi�năng�lượng�của�trường�ngoài�lớn�hơn�

2�eV.�Đặc�biệt,�ở�miền�năng�lượng�từ�5�eV�đến�

8�eV,�trong�khi�biến�dạng�kéo�làm�giảm�hệ�số�hấp�

thụ�của�đơn�lớp�thì�biến�dạng�nén�lại�làm�tăng�giá�

trị�của�hệ�số�hấp�thụ.
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Hình�3.�Ảnh�hưởng�của�biến�dạng�trục�lên�hệ�số�hấp�thụ�α�ω)�của�đơn�lớp�GeS:�(a)�khi�bị�biến�dạng�kéo�4%�(b),�
biến�dạng�kéo�8%�(c)�và�biến�dạng�nén�8%�(d).�ε =�0�dùng�để�chỉ�vật�liệu�không�bị�biến�dạng.

Hình�4.�Ảnh�hưởng�của�biến�dạng�trục�lên�hệ�số�tắt�dần�k�ω)�của�đơn�lớp�GeS:�
(a)�biến�dạng�dọc�theo�trục�zigzag�và�(b)�biến�dạng�dọc�theo�trục�armchair.

Độ� phản� xạ�quang� học�được� tính� thông� qua�

các�thành�phần�của�hằng�số�điện�môi�và�chỉ�số�tắt�

dẫn�bằng�biểu�thức�[20]

� 2

2

2
2

1 2

2

1 2

1( 1)
( )

( 1) 1
,

ij ijij ij
ij

ij ij ij ij

�n k
R

n k �

ε ε
ω

ε ε

+ −− +
= =

− − + +
�� (5)

trong�đó,��ij�là�hệ�số�phản�xạ�được�tính�thông�qua�

biểu�thức

� 1/2
2 2

1 2 1

1
( ) ( ) ( ) ( ) .

2

ij ij ij ij� ω ε ω ε ω ε ω = + +
  ��

(6)

Từ�Hình� 5(a),� chúng� ta� thấy� rằng�ảnh�hưởng�

của�biến�dạng�dọc�theo�trục�zigzag�lên�độ�phản�xạ�

quang�học�trong�miền�năng�lượng�từ�0�đến�2,5�eV�

hầu�như�là�không�đáng�kể.�Trong�khi�đó,�ảnh�hưởng�

của�biến�dạng�dọc�theo�trục�armchair�trong�miền�

năng�lượng�này�đã�là�rõ�nét�(Hình�5(b)).�Đặc�biệt�

hơn,�ở�miền�năng�lượng�thấp�này,�trong�khi�biến�

dạng�dọc�theo�trục�armchair�làm�tăng�độ�phản�xạ�

quang�học�của�đơn�lớp�GeS.�Nhìn�chung,�vai�trò�

của�biến�dạng�thể�hiện�càng�rõ�ràng�ở�miền�năng�

lượng�lớn.�Hệ�số�phản�xạ��ij�của�đơn�lớp�GeS�biến�

dạng�trong�miền�năng�lượng�từ�0�đến�8�eV�cũng�

được�trình�bày�trong�Hình�6.�Chúng�ta�thấy�rằng,�

hệ� số�phản�xạ� tăng� trong�miền�năng� lượng� thấp�

(nhỏ�hơn� 3� eV)� rồi�giảm�khá� nhanh� trong�miền�

năng�lượng�lớn�hơn.�So�với�các�đặc�trưng�quang�

học�khác,�đường�biểu�diễn�sự�phụ�thuộc�của�hệ�số�

phản�xạ�vào�năng�lượng�là�khá�trơn.
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Hình�5.�Độ�phản�xạ�quang�học�R�ω)�của�đơn�lớp�GeS�biến�dạng:�(a)�biến�dạng�dọc�theo�trục�zigzag�
và�(b)�biến�dạng�dọc�theo�trục�armchair.

Hình�6.�Hệ�số�phản�xạ��ij�ω)�của�đơn�lớp�GeS�biến�dạng:�(a)�biến�dạng�dọc�theo�trục�zigzag�
và�(b)�biến�dạng�dọc�theo�trục�armchair.

Cuối�cùng,�chúng�tôi�khảo�sát�ảnh�hưởng�của�

biến� dạng� lên� sự�mất�mát�năng� lượng�của�điện�

tử�L�ω)�(Electron�energy�loss�spectrum).�Sự�mất�

mát�năng�lượng�của�điện�tử�cũng�được�tính�thông�

qua�hằng�số�điện�môi� 1( ) ( )ijL Imω ε −= − �.�Hình�7�

cho�thấy�rằng,�giá�trị�L�ω)�tăng�theo�năng�lượng�

của�bức�xạ�điện�từ.�Khi�bị�biến�dạng,�theo�cả�hai�

hướng,�chúng�ta�thấy� rằng,� trong�khi�biến�dạng�

kéo�làm�tăng�giá�trị�của�L�ω)�thì�biến�dạng�nén�lại�

làm�giảm�giá�trị�của�L�ω).

Hình�7.�Sự�mất�mát�năng�lượng�trong�đơn�lớp�GeS�bị�biến�dạng�dọc�theo�trục�zigzag�(a)�và�armchair�(b).

4.�Kết�luận

Trong� bài� báo�này,�chúng� tôi� đã�nghiên�cứu�

ảnh�hưởng�của�biến�dạng�trục�lên�các�đặc�trưng�

quang�học�của�đơn�lớp�GeS�bằng�lý�thuyết�hàm�

mật�độ.�Với�những�tính�chất�vật�lý�lạ�thường,�đơn�

lớp�GeS�được�kỳ�vọng�là�sẽ�có�nhiều�ứng�dụng�

trong�công�nghê,�đặc�biệt�là�trong�công�nghệ�chế�

tạo�các�thiết�bị�quang�điện�tử.�Các�tính�toán�của�

chúng�tôi�đã�chỉ�ra�rằng,�đơn�lớp�GeS�là�vật�liệu�

có�tính�dị�đẳng�hướng�cao�do�đó�ảnh�hưởng�của�
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biến�dạng�dọc�theo�các�trục�khác�nhau�là�rất�khác�

nhau.�Bên�cạnh�đó,�với�hệ�số�hấp�thụ�lớn�trong�

miền�tử�ngoại�giữa,�đơn�lớp�GeS�có�thể�có�nhiều�

ứng�dụng�trong�các�thiết�bị�quang�điện�tử.
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