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Tóm tắt - Trong bài báo này, các đặc tính cấu trúc, điện tử và 

truyền dẫn của đơn lớp hai chiều HfSiSP2 được khảo sát bằng lí 

thuyết phiếm hàm mật độ (DFT). Phân tích phổ phonon và mô 

phỏng động lực phân tử ab-initio cho thấy, đơn lớp HfSiSP2 có 

cấu trúc bền vững về mặt động học và có độ ổn định nhiệt tốt. Kết 

quả tính toán chỉ ra đơn lớp HfSiSP2 ở trạng thái cơ bản là một 

bán dẫn có vùng cấm xiên với độ rộng vùng cấm là 0,63 eV. Bên 

cạnh đó, ảnh hưởng của biến dạng cơ học và điện trường ngoài 

đến tính chất điện tử của HfSiSP2 là đáng kể. Biến dạng đã làm 

thay đổi một cách đáng kể độ rộng vùng cấm của HfSiSP2. Ngoài 

ra, các đặc trưng truyền dẫn của HfSiSP2 cũng đã được tính toán 

trong bài báo này. Kết quả cho thấy HfSiSP2 có tiềm năng ứng 

dụng cho thiết bị linh kiện điện tử. 

 Abstract - In this paper, the structural, electronic, and transport 

properties of two-dimensional monolayer HfSiSP2 were considered 

by the density functional theory (DFT). The analysis of the phonon 

spectra and ab-initio molecular dynamics simulations confirms that 

HfSiSP2 monolayer has a dynamically stable structure and high 

thermal stability. The obtained results show that, HfSiSP2 is an 

indirect semiconductor with a band gap of 0.63 eV. Besides, it is 

indicated that the effect of mechanical strain and external electric 

field on the electronic properties of HfSiSP2 monolayer is 

significant. The applied strain significantly changes the band gap of 

HfSiSP2. In addition, the transport characteristics of HfSiSP2 

monolayer were also investigated in this work. The results showed 

that HfSiSP2 has potential applications for electronic components. 

Từ khóa - Vật liệu hai chiều; tính chất điện tử; lí thuyết phiếm 

hàm mật độ; mô phỏng động lực học phân tử; bán dẫn có vùng 

cấm xiên 

 Key words - Two-dimensional material; electronic properties; 

density functional theory; AIMD simulation; indirect 

semiconductor 

 
1. Tổng quan 

Trong những năm gần đây, các vật liệu mới Janus đã 

thu hút được sự quan tâm rộng rãi do các đặc tính nổi bật 

được tạo ra bởi tính bất đối xứng gương của chúng, cùng 

với việc khám phá lí thuyết ngày càng tăng và nhiều báo 

cáo về chế tạo thành công các loại vật liệu hai chiều tương 

tự graphene. Vật liệu hai chiều đã được nghiên cứu sâu 

rộng do các đặc tính nổi bật được tạo ra bởi tính chất đặc 

biệt của vật liệu thấp chiều mà vật liệu khối không có được 

[1]. Do cấu trúc điện tử của chúng có thể điều chỉnh với độ 

dẫn điện trong phạm vi rộng, vật liệu 2D (từ kim loại, đến 

chất bán dẫn và chất cách điện) đã cho thấy nhiều hứa hẹn 

trong các ứng dụng khác nhau, bao gồm cả điện tử nano 

[2], quang điện tử [3-5], xúc tác [6-7] và cảm biến [8]. 

Vật liệu monochalcogenide nhóm IV được tiên đoán là 

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

nghệ phân tách nước [9]. Bằng nhiều phương pháp khác 

nhau, một loạt các lớp nano của vật liệu monochalcogenide 

nhóm IV đã được tổng hợp thành công bằng thực nghiệm 

gần đây, chẳng hạn như SiP [10]. 

Trong nghiên cứu [11] đã chỉ ra rằng, các đơn lớp Janus 

MGeSiP4 (M = Ti, Zr hoặc Hf) có cấu trúc đều là chất bán 

dẫn có vùng cấm xiên với độ rộng vùng cấm Eg có giá trị 

 
1 Institute of Research and Development, Duy Tan University, Viet Nam (Nguyen Quang Cuong, Nguyen Ngoc Hieu) 
2 The University of Danang - University of Science and Education, Viet Nam (Dung Van Lu, Le Thi Phuong Thao) 
3 University of Medicine and Pharmacy, Hue University, Vietnam (Vo Thi Tuyet Vi) 

từ 0,77 eV đến 1,01 eV dựa trên các tính toán bằng phiếm 

hàm lai. Janus MGeSiP4 có tiềm năng ứng dụng đầy hứa 

hẹn trong các thiết bị quang điện tử và cơ điện vì sự chuyển 

pha từ bán dẫn sang kim loại khi biến dạng hai trục. Điều 

này cho thấy các kim loại nhóm IVB này (Ti, Zr, Hf) trong 

các đơn lớp với chalcogenide sẽ có nhiều tính chất vật lí 

thú vị. 

Gần đây, Gao và cộng sự báo cáo rằng đơn lớp Janus 

hai chiều STiXY2 (X = Si, Ge; Y = N, P, As) là chất bán 

dẫn có vùng cấm xiên có Eg từ 0,215 eV đến 0,990 eV với 

cấu trúc tinh thể ổn định [12]. Thêm nữa, các hợp chất 

Janus hai chiều SZrAZ2 (A = Si, Ge; Z = P, As) là bán dẫn 

có vùng cấm xiên với độ ổn định động học và nhiệt học 

[13]. Các kết quả này cung cấp những hiểu biết sâu sắc cho 

việc nghiên cứu các đơn lớp Janus mới có nhiều ứng dụng 

trong các thiết bị điện tử. 

Theo hướng nghiên cứu này, nhóm tác giả thiết kế và 

nghiên cứu các tính chất điện tử và truyền dẫn của đơn lớp 

hai chiều Janus HfSiSP2 bằng lí thuyết phiếm hàm mật độ 

(DFT). Độ ổn định của cấu trúc được tính toán bằng cách 

phân tích phổ phonon và mô phỏng động học phân tử  

ab-initio. Ngoài ra, nhóm tác giả còn xem xét ảnh hưởng 

của biến dạng cơ học và điện trường ngoài lên tính chất điện 
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tử của vật liệu này. Bên cạnh đó, độ linh động điện tử trong 

đơn lớp HfSiSP2 cũng được tính toán một cách chi tiết. 

2. Phương pháp nghiên cứu 

Trong bài báo này, tất cả tính toán được thực hiện bằng 

phương pháp lí thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) với gói 

phần mềm mô phỏng Vienna ab initio simulation package 

(VASP) [14, 15]. Phương pháp gần đúng gradient suy rộng 

(GGA) với phiếm hàm PBE (Perdew, Burke và Ernzerhof) 

[16] được dùng để khảo sát các tương tác trao đổi tương 

quan. Phiếm hàm lai HSE06 (Heyd, Scuseria và Ernzerhof) 

được dùng để tính toán giá trị Eg một cách chính xác hơn 

[17]. Chúng tôi sử dụng phương pháp phiếm hàm mật độ 

cải tiến DFT-D2 của Grimme [18] để tính toán tương tác 

van der Waals (vdW) trong vật liệu có cấu trúc lớp. Đồng 

thời, nhóm tác giả sử dụng phương pháp chia lưới 

Monkhorst-Pack để chia vùng Brillouin thành lưới (15  

15  15) k-mesh. Năng lượng ngưỡng được thiết lập trong 

phương pháp sóng phẳng là 500 eV. Ngưỡng hội tụ lực tác 

dụng lên mỗi nguyên tử trong việc tối ưu hoá cấu trúc là 

10-3 eV/Å. Các tương tác giữa các lớp lân cận được loại 

bỏ bằng cách thêm một khoảng chân không 20 Å dọc theo 

trục z của vật liệu. Phần mềm mô phỏng PHONOPY [19] 

đã được sử dụng để tính toán phổ dao động với siêu ô (4  

4  1). Để khảo sát thế tĩnh điện ở các mặt khác nhau của 

vật liệu bất đối xứng Janus, sự hiệu chỉnh lưỡng cực cần 

được xem xét [20]. Chúng tôi sử dụng phương pháp thế 

biến dạng (DP) [21] để tính toán độ linh động của hạt tải. 

 

Hình 1. Cấu trúc tinh thể đã được tối ưu hóa của đơn lớp 

HfSiSP2 theo các góc nhìn: (a) từ trên xuống; (b) từ mặt bên 

3. Kết quả nghiên cứu và thảo luận 

3.1. Cấu trúc tinh thể và độ ổn định 

Cấu trúc tinh thể đã được tối ưu hoá của đơn lớp Janus 

HfSiSP2 được trình bày ở Hình 1. Ô đơn vị của đơn lớp 

Janus HfSiSP2 chứa 5 nguyên tử. Từ Hình 1, chúng ta thấy 

rằng đơn lớp HfSiSP2 có cấu trúc bất đối xứng và được tạo 

thành bởi năm lớp nguyên tử xếp chồng lên nhau theo thứ 

tự S-Hf-P-Si-P. Tính toán cho thấy rằng độ dài liên kết  

Hf–P (2,60 Å) là dài nhất so với các liên kết hóa học giữa 

các nguyên tử khác trong hợp chất, dài hơn liên kết dài  

nhất trong TiSiSP2 (2,51 Å) [12]; và độ dài liên kết P–Si 

(2,21 Å) ngắn nhất, ngắn hơn liên kết ngắn nhất trong 

TiSiSP2 (2,25 Å) [12]. Điều này là do Hf có độ âm điện 

nhỏ (1,30) và bán kính lớn hơn nguyên tử Ti. 

Kết quả tính toán của nhóm tác giả chỉ ra hằng số mạng 

của HfSiSP2 được tối ưu hoá là 3,57 Å, gần với hằng số 

mạng của TiSiSP2 (3,46 Å) [12]. Bề dày của đơn lớp 

HfSiSP2 là 6,24 Å, hoàn toàn giống với bề dày của 

SMoSiP2 trong nghiên cứu của nhóm tác giả trước đó [22]. 

Các độ dài liên kết giữa các nguyên tử trong cấu trúc Janus 

HfSiSP2 lần lượt là dS-Hf = 2,53 Å, dHf-P = 2,60 Å,  

dP-Si = 2,21 Å và dSi-P = 2,28 Å. 

Tiếp theo, nhóm tác giả thực hiện tính toán phổ dao 

động để kiểm tra độ ổn định của vật liệu. Phổ phonon của 

đơn lớp Janus HfSiSP2 được thể hiện trong Hình 2(a). Ô 

đơn vị của HfSiSP2 có 5 nguyên tử nên phổ phonon bao 

gồm 15 nhánh dao động, với 3 nhánh dao động âm ở miền 

tần số thấp và 12 nhánh dao động quang ở miền tần số cao 

hơn. Từ Hình 2(a), chúng ta thấy rằng, 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 và làm cho Janus HfSiSP2 

có thể có độ dẫn nhiệt thấp. Đặc điểm quan trọng nhất là 

trong toàn miền Brillouin không có sự xuất hiện của tần số 

với giá trị âm. Điều này cho thấy tính ổn định về mặt động 

học của đơn lớp HfSiSP2. Khi phổ phonon của vật liệu có 

chứa các tần số dao động âm thì lực phục hồi chống lại sự 

dịch chuyển của các nguyên tử bị triệt tiêu. Do đó, cấu trúc 

của các vật liệu với phổ phonon có chứa các tần số dao 

động âm là không bền. 

 
Hình 2. (a) Phổ dao động mạng, (b) sự thăng giáng năng lượng 

toàn phần và (c) nhiệt độ của hệ trong quá trình mô phỏng động 

học phân tử ở nhiệt độ phòng 

Chúng tôi cũng kiểm tra độ ổn định nhiệt học của đơn 

lớp HfSiSP2 ở nhiệt độ phòng (300 K) bằng phần mềm mô 

phỏng động học phân tử (AIMD) trong thời gian 8 ps (với 

mỗi bước là 1 fs). Độ thăng giáng năng lượng toàn phần 

theo thời gian mô phỏng và cấu trúc tinh thể sau khi gia 

nhiệt được biểu diễn ở Hình 2(b) và 2(c). Kết quả cho thấy, 

năng lượng toàn phần biến thiên trong một khoảng nhỏ 

(0,20 eV) trong suốt thời gian mô phỏng. Đồng thời, không 

có sự chuyển đổi cấu trúc cũng như không có sự phá vỡ 

liên kết trong đơn lớp HfSiSP2. Điều này chứng tỏ cấu trúc 

HfSiSP2 ổn định về mặt nhiệt học. 

Thông số để đánh giá độ bền về mặt năng lượng của vật 

liệu là năng lượng cố kết, nó được tính theo biểu thức: 

𝐸𝑐𝑜ℎ =
𝐸𝑡𝑜𝑡 − (𝑁Hf𝐸Hf + 𝑁Si𝐸Si +𝑁S𝐸S + 𝑁P𝐸P)

𝑁Hf + 𝑁Si+ 𝑁S + 𝑁P
   (1) 

Trong đó, Etot = -35,216 eV là tổng năng lượng của đơn 

lớp; NHf, NSi, NS, NP và EHf = –2,699 eV, ESi = –0,085 eV, 
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ES = –0,093 eV, EP = –0,097 eV lần lượt là số nguyên tử 

và năng lượng của đơn nguyên tử Hf, Si, S và P. Thay các 

giá trị năng lượng vào biểu thức (1), ta tính được năng 

lượng cố kết Ecoh = -6,429 eV. Như vậy, đơn lớp HfSiSP2 

có giá trị Ecoh âm và cao hơn so với TiSiSP2 [12], thể hiện 

rằng HfSiSP2 có độ ổn định về mặt năng lượng và độ bền 

liên kết nội phân tử cao. 

Ngoài ra, hệ số đàn hồi Cij cũng được tính toán để khẳng 

định độ ổn định cơ học của đơn lớp Janus HfSiSP2. Đối với 

các cấu trúc 2D, các hệ số đàn hồi cần tính toán là 

C11= 150,4 N/m, C12 = 44,67 N/m và C66 = (C11 − C12)/2 = 

52,87 N/m. Các hằng số này được ước tính từ sự thay đổi 

năng lượng của hệ dưới tác dụng của các biến dạng nhỏ 

trong khoảng từ −1,5% đến +1,5% với các bước 0,5% theo 

hai hướng trong mặt phẳng (x và y). Hệ số đàn hồi Cij của 

HfSiSP2 tuân theo tiêu chuẩn của Born-Huang về điều kiện 

ổn định cơ học [23]. Do đó, đơn lớp 2D Janus HfSiSP2 ổn 

định về mặt cơ học, điều này hứa hẹn cho việc tổng hợp 

thực nghiệm. 

3.2. Tính chất điện tử 

Cấu trúc vùng năng lượng điện tử của đơn lớp HfSiSP2 

được kiểm tra bằng cách sử dụng phiếm hàm PBE và phiếm 

hàm lai HSE06. Kết quả thu được được biểu diễn như trong 

Hình 3. Phiếm hàm PBE cho kết quả rằng, HfSiSP2 là chất 

bán dẫn có vùng cấm xiên có Eg = 0,63 eV với cực đại vùng 

hóa trị (VBM) tại điểm Γ và cực tiểu vùng dẫn (CBM) tại 

điểm M. Giá trị Eg này lớn hơn so với độ rộng vùng cấm 

của STiSiP2 (0,50 eV) [12], nhưng nhỏ hơn của SMoSiP2 

(1,01 eV) [22]. So với kết quả PBE, hình dạng cấu trúc 

vùng của đơn lớp không thay đổi nhiều khi dùng hàm lai 

HSE06. Tuy nhiên, giá trị Eg tăng lên đáng kể (1,21 eV), 

lớn hơn so với STiSiP2 (1,14 eV) [12], nhưng nhỏ hơn 

SMoSiP2 (1,46 eV) [22]. 

 

Hình 3. Cấu trúc vùng năng lượng được tính bằng phiếm hàm 

PBE (a) và HSE06 (b) và thế tĩnh điện (c) của đơn lớp HfSiSP2. 

P và S lần lượt là công thoát điện tử ở mặt P và S 

Bên cạnh đó, nhóm tác giả cũng tính toán thế tĩnh điện 

và công thoát 𝛷 của đơn lớp HfSiSP2. Đây là một trong 

những tính chất điện tử quan trọng cho thấy khả năng của 

electron thoát ra khỏi bề mặt vật liệu. Chúng phụ thuộc 

vào mức Fermi (EF) và mức chân không (Evac) thông qua 

công thức: 

𝛷 =  𝐸𝑣𝑎𝑐  −  𝐸𝐹           (2) 

Sự tồn tại của một điện trường bên trong cấu trúc bất 

đối xứng của các đơn lớp Janus do sự khác nhau về độ âm 

điện của các nguyên tố thành phần gây ra sự chênh lệch 

mức chân không ở hai bề mặt vật liệu [24]. Do đó, sự hiệu 

chỉnh lưỡng cực đối với thế tĩnh điện cần được thêm vào 

đối với các cấu trúc bất đối xứng. Kết quả tính toán thu 

được chỉ ra rằng, mức Fermi EF = – 0,729 eV và các mức 

chân không Evac của S và P lần lượt là 0,512 eV và  

0,516 eV, trong khi ΦS và ΦP được tính toán trên các mặt 

S và P của lớp đơn HfSiSP2 thay đổi từ 5,85 eV đến  

5,89 eV, điều này có thể lí giải do độ âm điện của S (2,58) 

lớn hơn độ âm điện của P (2,19). Sự khác nhau (∆Φ) của 

hai bề mặt của đơn lớp HfSiSP2 khá nhỏ (0,039 eV), nhưng 

vẫn lớn hơn ∆Φ của TiSiSP2 (0,022 eV) [12], điều này liên 

quan đến sự biến thiên nhỏ về độ âm điện của Si và các 

thành phần P ở các phía khác nhau của cấu trúc Janus. 

3.3. Ảnh hưởng của biến dạng và điện trường ngoài 

Để nghiên cứu các tính chất của vật liệu cho các ứng 

dụng khác nhau, nhóm tác giả dùng PBE để khảo sát cấu 

trúc điện tử khi chịu tác dụng của biến dạng cơ học và điện 

trường ngoài. 

 

Hình 4. Cấu trúc vùng năng lượng của đơn lớp HfSiSP2 dưới 

ảnh hưởng của biến dạng 

Ở đây, nhóm tác giả đánh giá tác động của biến dạng 

phẳng (εb) lên cấu trúc điện tử của vật liệu HfSiSP2. Biến 

dạng phẳng được định nghĩa εb = (a - a0)/a0, trong đó a0 và 

a lần lượt là các hằng số mạng không bị biến dạng và bị 

biến dạng của cấu trúc Janus. Như được hiển thị trong Hình 

4, cấu trúc vùng năng lượng của HfSiSP2 bị thay đổi đáng 

kể khi biến dạng phẳng có độ lớn từ −6% đến +6% áp dụng 

vào đơn lớp HfSiSP2. Ta nhận thấy, đơn lớp Janus HfSiSP2 

vẫn giữ bản chất là bán dẫn có vùng cấm xiên. Tuy nhiên, 

Eg bị thay đổi khi chịu tác dụng của biến dạng cơ học. Giá 

trị Eg giảm khi chịu biến dạng nén và tăng khi chịu biến 

dạng kéo. Điều này là do khoảng cách giữa các phân tử 

thay đổi. Sự biến đổi Eg của đơn lớp HfSiSP2 theo độ lớn 

của biến dạng được thể hiện ở Hình 5(a). 

 

Hình 5. Sự phụ thuộc độ rộng vùng cấm vào biến dạng (a) 

và điện trường ngoài (b) của đơn lớp HfSiSP2 

Các nghiên cứu trước đây [25-26] chỉ ra rằng, vùng cấm 

của monochalcogenide nhóm III và cấu trúc Janus của 

chúng phụ thuộc mạnh mẽ vào yếu tố bên ngoài. Việc áp 

dụng biến dạng có thể gây ra sự chuyển pha bán dẫn thẳng-

xiên và ngược lại, hoặc sự chuyển pha bán dẫn-kim loại 

trong các đơn lớp. Tương tự, ảnh hưởng của điện trường 

ngoài E đến Eg của đơn lớp HfSiSP2 cũng được khảo sát và 

được thể hiện ở Hình 5(b). Tuy nhiên, nhóm tác giả chỉ 

xem xét với E có cường độ nằm trong khoảng từ 0 đến  

±4 V/nm (dấu âm và dấu dương tương ứng với điện trường 
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hướng theo chiều dương của trục z và ngược lại), gần với 

giá trị (3 V/nm) được sử dụng trong các thí nghiệm gần đây 

trên các tấm 2D [27]. Từ Hình 5(b) có thể thấy, điện trường 

ngoài không ảnh hưởng nhiều đến Eg. Độ rộng vùng cấm 

thay đổi tuyến tính theo sự biến thiên của điện trường 

ngoài. Bề rộng vùng cấm thay đổi rất nhỏ (trung bình  

∆Eg,tb = 0,005 eV/nm), nó thay đổi từ 0,6052 đến 0,6587 

eV khi điện trường ngoài biến thiên từ +4 đến –4 V/nm. 

Điều này có thể lí giải như sau. Khi đặt một điện trường 

vào vật liệu 2D, sự phân cực điện tích hiệu dụng trong vùng 

dẫn/hóa trị sẽ phản ứng với điện trường và có thể dẫn đến 

sự thay đổi năng lượng của electron trong vùng dẫn và 

vùng hóa trị. 

3.4. Tính chất truyền dẫn 

Cuối cùng, nhóm tác giả tính toán các đặc tính truyền 

dẫn của đơn lớp HfSiSP2. Đây là một tham số rất quan 

trọng trong việc xác định các ứng dụng tiềm năng của vật 

liệu trong các thiết bị điện tử, đặc biệt là độ linh động của 

hạt tải µ2D. Phương pháp gần đúng thế biến dạng (DP) là 

một trong những phương pháp phổ biến nhất để tính toán 

độ linh động của hạt tải [21]. Độ linh động được kiểm tra 

bằng phương pháp DP theo phương trình sau [28]: 

𝜇2𝐷 =
𝑒ℏ3𝐶2𝐷

𝑘𝐵𝑇𝑚∗𝑚̅𝐸𝑑
2          (3) 

Trong đó, kB và ℏ lần lượt là hằng số Boltzmann và hằng 

số Planck rút gọn; e là điện tích nguyên tố; T là nhiệt độ 

phòng (300 K); và C2D là mô đun đàn hồi, Ed là hằng số thế 

biến dạng; m∗ là khối lượng hiệu dụng của hạt tải, phụ thuộc 

vào cấu trúc vùng ở vùng lân cận các điểm cực trị, được 

xác định bằng cách khớp các giá trị theo hàm parabol bằng 

phương trình sau: 

1

𝑚∗ =
1

ℏ2

𝜕2𝐸

𝜕𝑘2           (4) 

Trong đó, E(k) biểu thị năng lượng phụ thuộc số sóng k.  

Và 𝑚̅ =  √𝑚𝑥
∗ 𝑚𝑦

∗  là khối lượng hiệu dụng trung bình. 

Từ phương trình (4), bằng cách sử dụng m∗, Ed và C2D 

được tính toán, có thể ước tính µx và µy lần lượt theo các 

hướng truyền tải x và y. Kết quả tính toán cho thấy, HfSiSP2 

thể hiện độ linh động điện tử cao theo hướng x với 

𝑚𝑥
∗  = 1,73𝑚0 là µx = 39,41 cm2/Vs, trong khi theo hướng 

y với 𝑚𝑦
∗ = 4,99𝑚0 là µy = 23,79 cm2/Vs. Các giá trị này 

thấp hơn so với đơn lớp TiSiSP2 (với 𝑚𝑥
∗ = 𝑚𝑦

∗ = 1,59𝑚0 

là µx = 204,15 cm2/Vs và µy = 237,85 cm2/Vs) [12]. Do đó, 

độ linh động hạt tải của vật liệu được nghiên cứu là bất đằng 

hướng đối với electron theo các hướng truyền dẫn x và y. 

Độ linh động lỗ trống trong HfSiSP2 với 

𝑚𝑥
∗  = −1,28𝑚0 là µx = – 48,19 cm2/Vs và  

𝑚𝑦
∗ = −1,34𝑚0 là µy = – 45,97 cm2/Vs. Các giá trị này 

thấp hơn so với TiSiSP2 (với 𝑚𝑥
∗ = 𝑚𝑦

∗ = −1,51𝑚0 là 

µx = – 9,78,15 cm2/Vs và µy = – 9,61 cm2/Vs) [12]. Như 

vậy, độ linh động lỗ trống trong HfSiSP2 cũng bất đẳng 

hướng theo hai hướng truyền dẫn. Độ linh động của điện 

tử trong cấu trúc HfSiSP2 theo hướng x cao hơn nhiều so 

với theo hướng y, trong khi độ linh động của lỗ trống thì 

ngược lại. Điều này phù hợp với kết quả khối lượng hiệu 

dụng, với 𝑚𝑥
∗  thấp hơn so với 𝑚𝑦

∗  đối với electron. Kết quả 

còn cho thấy, có sự chênh lệch rất lớn về độ linh động giữa 

lỗ trống và electron. Độ linh động của lỗ trống nhỏ hơn 

nhiều so với độ linh động của electron vì khối lượng hiệu 

dụng của lỗ trống nặng hơn nhiều so với khối lượng hiệu 

dụng của electron. Điều này có lợi cho các ứng dụng trong 

thiết bị điện tử của những vật liệu này. 

4. Kết luận 

Nhóm tác giả đã nghiên cứu các tính chất điện tử của 

đơn lớp Janus HfSiSP2 dựa trên phương pháp lí thuyết 

phiếm hàm mật độ. Kết quả nghiên cứu của nhóm tác giả 

cho thấy rằng đơn lớp HfSiSP2 có độ ổn định cấu trúc cao 

và có thể tồn tại trong thực tế. Các tính toán đã chỉ ra rằng, 

đơn lớp HfSiSP2 là bán dẫn, sở hữu vùng cấm xiên với độ 

rộng vùng cấm Eg là 0,63 eV theo PBE và 1,21 eV theo 

HSE06. Giá trị Eg thay đổi khi đơn lớp chịu tác dụng của 

biến dạng cơ học và điện trường ngoài. Ảnh hưởng của biến 

dạng phẳng đến các đặc tính điện tử lớn hơn đáng kể so với 

ảnh hưởng của điện trường ngoài. Ngoài ra, độ linh động 

của hạt tải trong đơn lớp HfSiSP2 có tính chất bất đẳng 

hướng. Điều này cho thấy tiềm năng của vật liệu này trong 

các ứng dụng thiết bị linh kiện điện tử. 

Lời cảm ơn: Nghiên cứu này được tài trợ bởi Bộ Giáo dục 
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