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Tóm tắt - Trong bài báo này, nhóm tác giả tiến hành khảo sát các 

tính chất điện tử và quang học của đơn lớp monochalcogenide 

nhóm III AlTe bằng cách sử dụng nguyên lý đầu (ab-initio) của 

lý thuyết phiếm hàm mật độ. Dựa trên việc phân tích phổ phonon, 

đơn lớp AlTe được khẳng định là có cấu trúc bền vững. Kết quả 

tính toán cho thấy, đơn lớp AlTe ở trạng thái cân bằng là bán dẫn 

có vùng cấm xiên với độ rộng vùng cấm là 1,91 eV. Hằng số điện 

môi tĩnh 1(0) của đơn lớp AlTe là 3,104, lớn hơn so với một số 

vật liệu có cấu trúc tương tự. Đơn lớp AlTe có khả năng hấp thụ 

mạnh ánh sáng trong miền tử ngoại gần và có cường độ hấp thụ 

cực đại là 78,76104 cm–1 tương ứng năng lượng ánh sáng tới là 

5,67 eV. Các kết quả tìm được không chỉ làm sáng tỏ thêm về các 

tính chất vật lí của đơn lớp AlTe mà còn mở ra triển vọng ứng 

dụng của nó trong các thiết bị quang - điện tử. 

 Abstract - In this paper, we do a survey on the electronic and 

optical properties of the group III monochalcogenide AlTe 

monolayer using the density function theory. The dynamical 

stability of AlTe monolayer is confirmed via the analysis of its 

phonon spectrum. The obtained results indicate that, the AlTe 

monolayer at the equilibrium state is an indirect semiconductor 

with band gap of 1.91 eV. The static dielectric constant 1(0) of 

AlTe monolayer is 3.104, which is higher than that of several 

similar materials. AlTe monolayer has the ability to strongly 

absorb light in the near-ultraviolet region and maximum 

absorption intensity is 78.76104 cm–1 at the incident light energy 

of 5.67 eV. Our findings not only give a deeper understanding of 

the physical properties of the AlTe monolayer, but also open up 

the prospect of its application in opto-electronic devices. 

Từ khóa - Đơn lớp AlTe; lý thuyết phiếm hàm mật độ; tính chất 

điện tử; tính chất quang học 

 Key words - AlTe monolayer; density functional theory; 

electronic properties; optical properties 

 

1. Tổng quan 

Kể từ khi được bóc tách thành công từ graphite vào năm 

2004, graphene đã trở thành một trong những vật liệu có 

sức hút mãnh liệt đối với các nhà khoa học trong suốt gần 

hai thập niên qua do nó có nhiều tính chất vật lí và hóa học 

nổi trội [1]. Tuy nhiên, nhược điểm lớn nhất của graphene 

là có vùng cấm bằng không nên gặp nhiều trở ngại trong 

việc ứng dụng vào các thiết bị quang - điện tử, chẳng hạn 

như transistor hiệu ứng trường. Vì vậy, song song với việc 

tìm cách khắc phục các nhược điểm của graphene, các nhà 

khoa học đã không ngừng tìm kiếm các vật liệu khác có 

cấu trúc tương tự graphene. Hệ quả là, một loạt các vật liệu 

hai chiều đơn lớp có cấu trúc tương tự graphene đã được 

tìm thấy, chẳng hạn như silicene [2], phosphorene [3]… 

Đặc biệt, các kim loại chuyển tiếp nhóm dichalcogenide [4, 

5] và monochalcogenide [6] đã được cộng đồng khoa học 

đặc biệt quan tâm vì chúng sở hữu những tính chất vật lí và 

hóa học đặc biệt. Khác với graphene, hầu hết các vật liệu 

hai chiều này đều có vùng cấm tương đối lớn [7, 8], phù 

hợp với việc ứng dụng chế tạo các thiết bị như bộ tách sóng 

quang [9, 10] hay transistor hiệu ứng trường [11, 12]. 

Vật liệu monochalcogenide nhóm III được tiên đoán là 

có nhiều ứng dụng trong thực tế, đặc biệt là trong công nghệ 

phân tách nước [13]. Bằng nhiều phương pháp khác nhau, 

một loạt các lớp nano của vật liệu monochalcogenide nhóm 

III đã được tổng hợp thành công bằng thực nghiệm gần đây, 

chẳng hạn như GaS [14], GaSe [15], InS [16], InSe [17]… 
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Cũng giống như tổng hợp graphene, phương pháp tổng hợp 

vật liệu hai chiều thông dụng nhất đó là phương pháp bóc 

tách cơ học. Tuy nhiên, các nghiên cứu trước đây chỉ tập 

trung vào các hợp chất có chứa các nguyên tố S và Se mà ít 

quan tâm đến các nguyên tố Te, mặc dù Te hay O cũng là 

thuộc nhóm các nguyên tố chalcogen. Bên cạnh đó, khi 

nghiên cứu các vật liệu monochalcogenide nhóm III, các 

hợp chất có chứa Ga và In dường như được quan tâm nhiều 

hơn. Đơn lớp AlTe là vật liệu hai chiều họ 

monochalcogenide nhóm III có cấu trúc nguyên tử thuộc 

nhóm đối xứng D3h. Các nghiên cứu trước đây về đơn lớp 

AlTe cho thấy, đây là bán dẫn vùng cấm xiên với độ rộng 

vùng cấm khoảng 1,84 eV được báo cáo bởi Demirci và các 

cộng sự [6]. Tuy nhiên, nhiều vấn đề về thuộc tính điện tử 

hay tính chất quang của vật liệu này vẫn chưa được sáng tỏ. 

Trong nghiên cứu này, nhóm tác giả chủ yếu tập trung 

nghiên cứu các tính chất điện tử của đơn lớp AlTe ở trạng 

thái cân bằng như cấu trúc vùng năng lượng, mật độ trạng 

thái. Bên cạnh đó, một số tính chất quang như hàm điện môi 

và hệ số hấp thụ của vật liệu cũng được chú ý. 

2. Phương pháp nghiên cứu 

Nhóm tác giả thực hiện tính toán các tính điện tử của 

đơn lớp AlTe ở trạng thái cân bằng bằng cách sử dụng gói 

mô phỏng Quantum Espresso [18] dựa trên lý thuyết phiếm 

hàm mật độ với gần đúng gradient tổng quát (GGA). Hàm 

trao đổi tương quan Perdew–Burke–Ernzerhof (PBE) đã 
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được sử dụng trong nghiên cứu này [19]. Bên cạnh đó, 

nhóm tác giả đã sử dụng phương pháp lý thuyết hàm mật 

độ cải tiến (DFT-D2) để khảo sát các lực tương tác van der 

Waals có thể tồn tại trong xếp lớp [20]. Nhóm tác giả tiến 

hành khảo sát vùng Brillouin thứ nhất bằng phương pháp 

chia lưới là (12 × 12 × 1). Trong quá trình tối ưu hóa cấu 

trúc, ngưỡng hội tụ đối với lực và năng lượng lần lượt là  

10–6 eV/Å và 400 eV. Nhóm tác giả cũng sử dụng một 

khoảng chân không là 20 Å theo phương vuông góc với bề 

mặt hai chiều của đơn lớp để loại bỏ tương tác giữa các lớp 

lân cận trong quá trình tính toán. 

 

Hình 1. Cấu trúc nguyên tử của đơn lớp AlTe theo các góc nhìn 

khác nhau: (a) Nhìn từ trên xuống và (b) nhìn theo phương ngang 

3. Kết quả nghiên cứu và thảo luận 

Cấu trúc của đơn lớp AlTe được xây dựng theo cấu trúc 

của đơn lớp GaSe và GaS, đây là hai vật liệu đã được tổng 

hợp thành công trước đó [14, 21]. Đơn lớp AlTe thuộc nhóm 

không gian D3h, có cấu trúc dạng tổ ong. Mỗi ô đơn vị AlTe 

chứa 4 nguyên tử bao gồm 2 nguyên tử Al và 2 nguyên tử 

Te với bốn lớp được xếp theo thứ tự Te – Al – Al – Te. Cấu 

trúc nguyên tử của đơn lớp AlTe ở trạng thái cân bằng được 

nhóm tác giả biểu diễn như Hình 1. Trước khi bắt đầu các 

tính toán, nhóm tác giả đã tiến hành tối ưu hóa cấu trúc 

nguyên tử của đơn lớp để năng lượng toàn phần của hệ đạt ở 

giá trị thấp nhất. Kết quả tính toán của nhóm tác giả cho thấy 

rằng, ở trạng thái cân bằng thì đơn lớp AlTe có hằng số mạng 

a = b = 4.056 Å, độ dài liên kết Al–Al, Al–Te, Te–Te lần 

lượt là 2,54 Å, 2,67 Å, 5,13 Å. Kết quả này hoàn toàn phù 

hợp với các nghiên cứu trước đây [6, 22]. 

 

Hình 2. Phổ phonon của đơn lớp AlTe 

Bên cạnh đó, nhóm tác giả cũng thực hiện tính toán để 

kiểm tra tính ổn định của vật liệu. Phổ phonon của đơn lớp 

AlTe được thể hiện như trong Hình 2. Có bốn nguyên tử 

trong ô đơn vị của AlTe, do đó, phổ phonon của nó có  

12 nhánh dao động, bao gồm ba nhánh dao động âm ở vùng 

tần số thấp và chín nhanh dao động quang ở miền tần số 

cao hơn. Từ Hình 2 ta thấy, có một khoảng tần số mà ở đó 

cả các dao động âm và dao động quang cùng tồn tại. Điều 

này có thể dẫn đến là có sự tán xạ mạnh giữa các phonon 

âm và phonon quang, làm cho Janus AlTe có thể có độ dẫn 

nhiệt thấp. Qua quan sát trên Hình 2 thì ta thấy, không có 

sự xuất hiện của tần số âm trong phổ phonon. Điều này cho 

thấy tính ổn định về mặt động học của đơn lớp AlTe. Bằng 

cách sử dụng phương pháp lý thuyết phiếm hàm mật độ, 

nhóm tác giả đã tiến hành khảo sát cấu trúc vùng năng 

lượng của AlTe. Từ Hình 3(a) ta thấy, cực tiểu của vùng 

dẫn nằm ở điểm K, còn cực đại của vùng hóa trị nằm trên 

đường Γ – K. Điều đó có nghĩa rằng, đơn lớp AlTe là bán 

dẫn vùng cấm xiên với độ rộng vùng cấm thu được là  

1,91 eV, phù hợp với kết quả tính toán của Chen và cộng 

sự [6, 22]. Năng lượng toàn phần của đơn lớp AlTe thu 

được ở trạng thái cân bằng là –927,2 eV. Sự đóng góp của 

các orbital nguyên tử vào cấu trúc vùng năng lượng cũng 

được nhóm tác giả tính toán. Mật độ trạng thái riêng phần 

(PDOS) của đơn lớp AlTe ở trạng thái cân bằng được thể 

hiện như trong Hình 3(b). Chúng ta có thể thấy, sự đóng 

góp cho vùng năng lượng gần mức Fermi đến từ orbital  

Al–p và Te–p là chủ yếu, lớn hơn rất nhiều so với sự đóng 

góp của orbital Al–s và Te–s. 

Hình 3. (a) Cấu trúc vùng năng lượng và (b) PDOS của  

đơn lớp AlTe ở trạng thái cân bằng 

Nhóm tác giả tiếp tục nghiên cứu quang phổ của đơn lớp 

AlTe bằng cách khảo sát ánh sáng phân cực song song dọc 

theo trục c. Do năng lượng vùng cấm của đơn lớp AlTe nhỏ 

nên các đặc trưng quang học của nó thể hiện đầy đủ trong vùng 

năng lượng thấp. Vì vậy, nhóm tác giả sẽ tính toán các đặc 

trưng quang học của AlTe với năng lượng photon nằm trong 

khoảng từ 0 eV đến 12 eV. Chúng ta có thể xác định các đặc 

tính quang học của vật liệu thông qua hằng số điện môi được 

xác định bởi công thức 𝜀(𝜔) = 𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔). Trong đó, 

phần ảo 𝜀2(𝜔)có thể thu được bằng cách lấy tổng của các dịch 

chuyển giữa trạng thái trống và lấp đầy; Phần thực 𝜀1(𝜔) 
được suy ra từ hệ thức Kramer – Kronig [23, 24]: 
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Trong đó, m và e lần lượt là khối lượng và điện tích của 

electron,   là tần số góc của photon tới, V là thể tích ô đơn 

vị, p là toán tử động lượng, |𝑘𝑛𝑝⟩ là hàm sóng tinh thể và 

knf  là hàm phân bố Fermi. 

Hàm điện môi của đơn lớp AlTe được nhóm tác giả trình 

bày như trong Hình 4. Như chúng ta đã biết, hằng số điện 

môi liên quan trực tiếp đến cấu trúc vùng điện tử của vật liệu. 

Trong mô hình Penn [25], hằng số điện môi tĩnh 𝜀1(0) tỉ lệ 

nghịch với năng lượng vùng cấm thẳng của bán dẫn. Kết quả 

thu được cho thấy, hằng số điện môi tĩnh của đơn lớp AlTe 

ở trạng thái cân bằng 𝜀1(0) = 3,104. Giá trị này cao hơn so 

với đơn lớp GaS (2,68) và nhỏ hơn so với đơn lớp GaSe 

(4,03) [26]. Trong phần thực, giá trị âm nằm trong khoảng 

từ 5,32 eV đến 6,92 eV. Điều này cho thấy bản chất kim loại 

của đơn lớp AlTe nằm trong vùng ánh sáng tử ngoại của phổ 

điện từ. Các đặc tính quang học chính của bán dẫn có mối 

quan hệ chặt chẽ với 𝜀2(𝜔) của hàm điện môi. Qua Hình 4 

ta thấy, chỉ có một đỉnh chính cho cả phần thực và phần ảo 

nằm ở năng lượng photon tới lần lượt là 3,22 eV và 5,02 eV. 

Các đỉnh này là do sự chuyển dịch trực tiếp của điện tử từ 

vùng hóa trị sang vùng dẫn. 

 

Hình 4. Phần thực (a) và phần ảo (b) của hàm điện môi của  

đơn lớp AlTe ở trạng thái cân bằng 

Hệ số hấp thụ ( )   và hệ số phản xạ ( )R  có thể suy 

ra từ ( )   theo công thức [27]: 
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Hình 5. Hệ số phản xạ (a) và hệ số hấp thụ (b) của  

đơn lớp AlTe ở trạng thái cân bằng 

Kết quả tính toán hệ số phản xạ và hệ số hấp thụ được 

trình bày như trong Hình 5. Qua Hình 5(a) ta thấy, giá trị 

cực đại của hệ số phản xạ đạt 0,296 tại năng lượng ánh sáng 

tới 5,79 eV. Điều đó cho thấy, vật liệu này phản xạ tốt trong 

vùng ánh sáng tử ngoại. Giá trị này cao hơn so với các vật 

liệu tương tự như GaS [26]. Đặc tính quan trọng trong tính 

chất quang của vật liệu là hệ số hấp thụ. Hình 5(b) thể hiện 

hệ số hấp thụ của đơn lớp AlTe ở trạng thái cân bằng.  

Sự hấp thụ quang được kích hoạt trong miền ánh sáng nhìn 

thấy và cường độ của nó tăng nhanh. Tương tự với hệ số 

phản xạ, kết quả tính toán cho thấy giá trị cực đại của hệ số 

hấp thụ đạt giá trị 78,76 × 104cm–1 tại năng lượng  

5,67 eV. Điều này thể hiện được tiềm năng ứng dụng của 

đơn lớp AlTe trong các thiết bị quang điện, đặc biệt trong 

vùng ánh sáng tử ngoại. 

4. Kết luận 

Nhóm tác giả đã nghiên cứu tính chất điện tử và tính 

chất quang học của đơn lớp AlTe sử dụng nguyên lý đầu 

(ab-initio) dựa trên lý thuyết phiếm hàm mật độ. Kết quả 

nghiên cứu của nhóm tác giả cho thấy, đơn lớp AlTe sở 

hữu vùng cấm xiên với độ rộng vùng cấm tương đối lớn. 

Đơn lớp AlTe cũng thể hiện tính chất quang tương đối tốt 

khi sở hữu hằng số điện môi tĩnh cao hơn một số vật liệu 

cùng cấu trúc như GaS. Ngoài ra, đơn lớp AlTe còn thể 

hiện sự hấp thụ và phản xạ ánh sáng tốt trong vùng áng 

sáng tử ngoại. Điều này cho thấy, tiềm năng của vật liệu 

này trong các ứng dụng quang - điện tử. 

Lời cảm ơn: Nghiên cứu này được tài trợ bởi Quỹ Phát 

triển Khoa học và Công nghệ - Đại học Đà Nẵng trong đề 

tài có mã số B2019-DN03-43. 
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