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Tóm tắt - Trong bài báo này, một đánh giá tổng quát về tính chất 

cơ học và điện tử của cấu trúc đơn lớp XO2 (X là Ge hoặc Sn) 

được thực hiện bằng tính toán nguyên lý đầu. Kết quả phân tích 

về động lực học và tĩnh học đã xác nhận khả năng tồn tại của cấu 

trúc vật liệu. Cả hai vật liệu GeO2 và SnO2 đều thể hiện tính linh 

hoạt cơ học, trong đó GeO2 có ứng suất tới hạn kéo lên đến 16,15 

N/m và SnO2 đạt 12,90 N/m. Ở trạng thái cân bằng, hai vật liệu 

đều thể hiện tính chất bán dẫn gián tiếp với khoảng trống năng 

lượng lớn. Khi chịu biến dạng, khoảng trống trong cấu trúc vùng 

năng lượng của cả hai cấu trúc giảm tuyến tính lên tới 80%. Các 

kết quả nghiên cứu không chỉ phân tích chi tiết mối tương quan 

giữa biến dạng và đặc tính điện tử đồng thời cho biết khả năng 

ứng dụng cấu trúc đơn lớp XO2. Những thông tin này cung cấp 

nền tảng khoa học để tối ưu hóa hiệu năng thiết bị trong tương lai. 

 Abstract - In this paper, a comprehensive assessment of the 

mechanical and electronic properties of XO2 monolayer structures 

(X is Ge or Sn) is conducted through first-principles calculations. 

The results of the dynamic and static analysis confirm the feasibility 

of the material structure. Both GeO2 and SnO2 demonstrate 

mechanical flexibility, where GeO2 has a tensile stress of 16.15 N/m 

and SnO2 reaches 12.90 N/m. In the equilibrium state, both 

materials exhibit indirect semiconductor properties with large 

energy band gaps. Under biaxial strains, the energy band gaps of 

both structures decrease linearly up to 80%. The research results 

not only elucidate the correlation between strain and electronic 

properties but also highlight the potential applications of XO2 

monolayer structures. These findings provide a scientific basis for 

optimizing the performance of devices in the future. 

Từ khóa - Tính chất cơ học; cấu trúc vùng năng lượng; GeO2 đơn 

lớp; SnO2 đơn lớp; nguyên lý đầu 

 Key words - Mechanical properties; energy band structure; GeO2 

monolayer; SnO2 monolayer; first-principles 

 

1. Đặt vấn đề 

Graphene là một phát kiến vĩ đại của thế kỉ XX, từ khi 

được chế tạo thành công đã làm thay đổi cơ bản cách tiếp 

cận và hướng nghiên cứu trong lĩnh vực khoa học vật liệu 

[1]. Được chế tạo từ phương pháp bóc tách vật liệu khối 

một cách đơn giản, graphene nhanh chóng trở thành nguồn 

cảm hứng, thúc đẩy sự ra đời và phát triển của hàng loạt 

các vật liệu màng mỏng tương tự. Trong hai thập niên qua, 

nhờ những tiến bộ trong thực nghiệm chế tạo và nỗ lực 

nghiên cứu, số lượng vật liệu hai chiều (2D) đã gia tăng 

nhanh chóng với nhiều cấu trúc mới như Boron-nito lục 

giác (h-BN) [2], Phốt-pho đen, các oxide kim loại, 

dichalcogenides kim loại chuyển tiếp (TMDs), MXenes, và 

SiC [3-6]. Các vật liệu này được nổi bật bởi sự kết hợp đặc 

biệt giữa kích thước siêu mỏng, đặc điểm cấu trúc nguyên 

tử và diện tích bề mặt hoạt động lớn. Những đặc điểm ưu 

việt của vật liệu thấp chiều đã được khám phá như khả năng 
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dẫn điện tốt, độ bền cao, hiệu quả hấp thụ ánh sáng và nhiệt 

điện vượt trội [7, 8]. Nhờ vậy, vật liệu 2D đã mở ra nhiều 

hướng ứng dụng khá quan trọng các lĩnh vực như cảm biến, 

lưu trữ năng lượng và điện tử, góp phần định hình các công 

nghệ tiên tiến tương lai [9-12]. 

Gần đây, một số các vật liệu oxit như Al2O3, ZnO, 

ZrO, SiO2, PbO2, GeO2, SnO2 đang được nghiên cứu sâu 

rộng cho các ứng dụng thực tế trong lĩnh vực quang học, 

điện tử và cảm biến. Ozyurt và cộng sự [13] đã chứng 

minh rằng Al2O3 ở trạng thái siêu mỏng với cấu trúc tinh 

thể ổn định, thể hiện tính bán dẫn và từ tính, phù hợp ứng 

dụng cho các linh kiện nano. Nghiên cứu của Chen chỉ ra 

rằng, hiệu quả lọc nước của ZnO tăng đáng kể khi được 

kích thích bởi biến dạng hoặc điện trường [14]. Trong lĩnh 

vực hàng không, vật liệu SiO2 được ứng dụng làm lớp phủ 

bề mặt với khả năng chịu được ứng suất cùng các tác động 

khắc nghiệt [15]. Tuy nhiên, vật liệu SiO2 rất giòn, dễ bị 
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phá huỷ dưới khi chế tạo ở dạng màng mỏng và gây thất 

thoát về dòng điện trong các thiết bị điện tử. Đặc biệt 

GeO2 và SnO2 thể hiện nhiều đặc tính nổi bật. Seal và 

cộng sự phát hiện đường cong phân cực-điện trường của 

GeO2 rất thích hợp cho ứng dụng bộ nhớ điện tử có thể 

xoá dữ liệu nhờ điện trường [16]. Ngoài ra, vật liệu GeO2 

còn được chứng minh có khả năng ổn định chu kỳ và tăng 

dung lượng pin lithium khi được sử dụng làm cực âm 

[17]. Trong khi đó, các nghiên cứu về SnO2 cũng tiết lộ 

đây là một cấu trúc ổn định về động lực học và nhiệt học 

cao. Khi kết hợp với vật liệu MoS2, cặp vật liệu này cải 

thiện đáng kể hiệu suất hấp thụ quang phổ, đặc biệt trong 

vùng ánh sáng khả kiến [18]. Bên cạnh đó, các pha khác 

nhau của SnO2 còn thể hiện đặc trưng riêng biệt và tính 

điện tử linh hoạt, có sự thích nghi tốt và phù hợp cho chế 

tạo linh kiện điện tử, thiết bị bán dẫn [19]. Ngoài ra, một 

số nghiên cứu về các hợp chất của Ge, Sn ở dạng màng 

mỏng cũng đã chứng minh khả năng vượt trội về cơ học, 

điện tử, quang học và nhiệt điện [20, 21]. Với những đặc 

tính độc đáo và tiềm năng ứng dụng đa dạng, GeO2 và 

SnO2 là hai vật liệu có nhiều tính chất hấp dẫn và có triển 

vọng cao cho các thiết bị thực tế. 

Mặc dù, sở hữu nhiều tiềm năng triển vọng cho các thiết 

bị thực tế, các nghiên cứu về GeO2 và SnO2 hiện mới chỉ 

được khám phá ở mức độ cơ bản. Đặc biệt, các đặc tính cơ 

học và điện tử của vật liệu, bao gồm độ bền cơ học, khả 

năng dẫn điện của vật liệu trong các ứng dụng về điện tử 

vẫn chưa được làm sáng tỏ. Để tiến tới ứng dụng thực tế, 

việc hiểu rõ cơ tính vật liệu đóng vai trò quan trọng. Những 

thông tin quan trọng này cần được khám phá, cung cấp các 

đánh giá tổng quan về đặc trưng cơ học gồm hằng số đàn 

hồi, hệ số Poisson, module đàn hồi, ứng suất và biến dạng 

phá huỷ. Dựa trên những dữ liệu này, sẽ giúp tối ưu hóa 

quy trình xử lý và đảm bảo an toàn cho vật liệu cùng thiết 

bị gia công. Ngoài ra, cũng làm sáng tỏ tương quan giữa 

biến dạng cơ học và trạng thái của các dải năng lượng trong 

vật liệu, giúp dự đoán và cải thiện hiệu suất của thiết bị. 

Những phát hiện được khám phá trong nghiên cứu này hỗ 

trợ quá trình sử dụng các vật liệu XO2 trong linh kiện điện 

tử thế hệ mới. 

2. Phương pháp tính toán 

Sử dụng công cụ tính toán Quantum Espresso - QE 

[22] và lý thuyết phiếm hàm mật độ, tiến hành một nghiên 

cứu hệ thống về tính chất cơ học, điện tử của cấu trúc đơn 

lớp XO2. Đặc biệt, tập trung khám phá mối liên hệ giữa 

biến dạng cơ học và trạng thái của các dải năng lượng. Để 

mô tả chính xác các tương tác giữa nguyên tử trong hệ, 

nhóm tác giả đã chọn sử dụng hàm thế năng trao đổi tương 

quan PBE (Perdew-Burke-Ernzehof) trong phạm vi bán 

kính tương tác 80Ry [23], kết hợp xấp xỉ gradient tổng 

quát (GGA) đã được sử dụng trong quá trình tính toán để 

hiệu chỉnh các kết quả [24]. Hơn nữa, để đảm bảo sự hội 

tụ năng lượng của hệ trong quá trình tính toán, một lưới 

điểm k với mật độ 15×15×1 đã được lựa chọn [25]. Mô 

hình cấu trúc đơn lớp XO2 được thiết đặt trong trạng thái 

tự do, với môi trường chân không dày 40Å theo phương 

z nhằm loại bỏ tương tác giữa các lớp nguyên tử [12]. Các 

điều kiện biên được thiết lập với giới hạn ứng suất là 0,05 

GPa, giới hạn lực ở mức 0,005 Ry/a.u. ở nhiệt độ 0K, giúp 

loại bỏ các yếu tố không mong muốn và đảm bảo sự hội 

tụ của kết quả [26]. 

3. Kết quả và thảo luận 

3.1. Tối ưu hoá cấu trúc cho các vật liệu XO2 đơn lớp 

Cấu trúc XO2 đơn lớp gồm một nguyên tử thuộc nhóm 

IV-A (Ge hoặc Sn) và hai nguyên tử O. Hình 1(a) mô tả 

cấu trúc tối ưu của cấu trúc đơn lớp XO2 được cân bằng 

trong điều kiện tiêu chuẩn ở nhiệt độ 0K. Sau khi cân bằng, 

vật liệu được sắp xếp thành ba lớp nguyên tử riêng biệt,  

lần lượt là O-Ge(Sn)-O dọc theo phương z. Trong đó lớp 

nguyên tử X nằm giữa hai lớp O đối xứng. Quá trình tối ưu 

hóa sử dụng thuật toán Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno 

(BFGS) cho kết quả về hằng số mạng lần lượt là  

a = 2,90 Å với GeO2 và a = 3,22 Å với SnO2 như Bảng 1. 

Như vậy, hằng số mạng có xu hướng tăng dần khi nguyên 

tử X thay đổi từ Ge sang Sn. Sự thay đổi tăng dần hằng số 

mạng từ Ge đến Sn phù hợp với xu hướng tăng bán kính 

nguyên tử và tương đồng các nghiên cứu trước đây [27, 

28]. Để làm rõ sự ổn định của cấu trúc đơn lớp XO2, đầu 

tiên nhóm tác giả thực hiện kiểm tra về sự ổn định tĩnh học 

theo tiêu chuẩn Born [29]. Kết quả cho thấy, cấu trúc này 

sở hữu các hằng số đàn hồi C11, C12 và C66 đều thỏa mãn 

các điều kiện ổn định của cấu trúc lục giác: C11 > |C12| > 0 

và C66 > 0, chứng tỏ chúng có tính ổn định cao. Ngoài ra, 

bộ tham số đàn hồi của vật liệu cũng được dùng để đánh 

giá tính dị hướng của mạng tinh thể trong miền đàn hồi, 

theo công thức [8]: 
2
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với Δ = sin(α), Ω = cos(α) và α là góc được tạo từ véc-tơ 

kéo và phương Ox. 

Bảng 1. Các hằng số vật liệu của cấu trúc vật liệu GeO2 và 

SnO2 đơn lớp gồm: hằng số mạng tinh thể - a (Å),  

các hằng số đàn hồi - Cij (N/m), module đàn hồi - E (N/m),  

hệ số Poisson – υ và module cắt – G (N/m) 

Vật 

liệu 
a C11(22) C12 C66 E υ G 

GeO2 2,90 164,76 50,42 57,06 164,15 0,30 57,06 

SnO2 3,22 127,98 39,43 44,22 127,36 0,30 44,22 

Hình 1(c) minh họa giá trị phân tán của module đàn 

hồi – E và hệ số Poisson - υ theo góc α của các cấu trúc 

đơn lớp XO2 bằng đồ thị cực. Kết quả thu được chỉ ra 

rằng, module E và hệ số υ đều là hằng số, với đồ thị phân 

tán có dạng hình tròn khi kéo ở các góc  khác nhau. Giá 

trị module E của cấu trúc đơn lớp GeO2 và SnO2 lần lượt 

là 164,15 N/m và 127,36 N/m. Tương tự, hệ số υ của hai 

cấu trúc này đều có giá trị xấp xỉ ~ 0,3. Những kết quả 

này cho biết các cấu trúc đơn lớp GeO2 và SnO2 là những 

vật liệu có tính đẳng hướng trong vùng đàn hồi. So với 

một số cấu trúc khác như SnS2 (E = 93,23 N/m), GeS (E 
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= 31,05 N/m), SnTe (18,30 N/m), hai cấu trúc GeO2 và 

SnO2 đều có giá trị module đàn hồi nhỏ hơn. Tuy nhiên, 

khi so sánh với các vật liệu thấp chiều khác như graphene 

(E = 342± 30 N/m) [30], h-BN (E = 292 N/m) [31], MoS2 

(E = 170 N/m) [32], có thể nhận thấy, module E của GeO2 

và SnO2 đơn lớp có giá trị trương đối nhỏ, điều này cho 

thấy cấu trúc có độ bền lý tưởng cao cũng như tính linh 

hoạt về cơ học. 

 (a) (b) (c) 

 

 

 

 

Hình 1. (a) Mô hình cấu trúc vật liệu XO2 (X = Ge/Sn) được cân bằng trong điều kiện lý tưởng; (b) Các điểm đối xứng bậc cao 

trong vùng không gian Brillouin; (c) Đồ thị cực mô tả module đàn hồi (đường nét liền), hệ số Poisson (đường nét đứt) và 

góc α (hình thành giữa trục Ox và véc-tơ kéo) của các cấu trúc vật liệu XO2 đơn lớp 

Để nâng cao độ tin cậy của mô hình, nhóm tác giả thực 

hiện kiểm tra rung động phonon cho các cấu trúc đơn lớp 

XO2. Sự phân tán phonon trong quá trình rung động của các 

cấu trúc đơn lớp GeO2 và SnO2 trong vùng không gian đảo 

được thể hiện như Hình 2. Kết quả nghiên cứu cho thấy, mỗi 

cấu trúc có chín dải rung động, bao gồm ba dải rung động 

âm thanh ở vùng tần số thấp và sáu dải rung động quang học 

ở vùng tần số cao. Trong vùng tần số cao, có hai dải rung 

động suy biến xuất hiện trong khoảng tần số 400÷450 cm-1, 

trong khi hai dải rung động không suy biến ở vùng tần số 

cao hơn. Kết quả thu được cũng cho biết, tần số rung động 

phonon cực đại của cấu trúc đơn lớp GeO2 và SnO2 lần lượt 

đạt khoảng 665 cm-1 và 590 cm-1. Với các cấu trúc đã được 

khảo sát trước đó như SiS (500 cm-1) [12], SiTe2 (300 cm-1) 

[8], SnSO (400 cm-1) [27], kết quả về sự rung động phonon 

của mạng tinh thể đã cho thấy, cả hai cấu trúc đơn lớp GeO2 

và SnO2 đều có độ ổn định cao. Hơn nữa, khi phân tích trên 

toàn bộ miền không gian đảo, không xuất hiện bất kì rung 

động có tần số âm nào, điều này đã xác nhận tính ổn định 

động lực học của các cấu trúc một lần nữa. Kết quả này 

không chỉ hỗ trợ cho độ tin cậy của mô hình mà còn mở ra 

tiềm năng ứng dụng cho các vật liệu. 

  
(a)   (b) 

Hình 2. Sự phân tán phonon khi mạng rung động ở trạng thái tự 

nhiên của vật liệu (a) GeO2 và (b) SnO2 đơn lớp 

3.2. Tính chất cơ học của các vật liệu XO2 đơn lớp 

Trong nghiên cứu này, độ bền cơ học của các cấu trúc 

đơn lớp XO2 được khảo sát thông qua biến dạng kéo, áp 

dụng theo công thức [8]: 

0

0

xy

l l

l

−
 =      (3) 

với, l và l0 lần lượt là các kích thước của ô mạng cơ bản ở 

trạng thái biến dạng và trạng thái cân bằng. Sau mỗi lần 

thay đổi trạng thái, hệ thống nguyên tử sẽ tự sắp xếp lại để 

đạt trạng thái ổn định mới. 

 

Hình 3. Đồ thị quan hệ giữa ứng suất và biến dạng cơ học của 

các cấu trúc vật liệu XO2 đơn lớp 

Hình 3 thể hiện đồ thị quan hệ giữa biến dạng cơ học 

và ứng suất kéo của cấu trúc vật liệu XO2. Kết quả thu được 

tiết lộ ứng xử cơ học ở hai cấu trúc vật liệu GeO2 và SnO2 

có sự tương đồng. Mối quan hệ được coi như đàn hồi tuyến 

tính ở mức biến dạng thấp (εxy < 0,06). Tuy nhiên, khi biến 

dạng bắt đầu tăng mạnh, ứng suất của hai vật liệu cũng có 

xu hướng tăng nhanh hơn và đạt đến giá trị cực đại trước 

khi bị phá hủy. Cụ thể, cấu trúc đơn lớp GeO2 có ứng suất 

tới hạn cao hơn (16,15 N/m) so với SnO2 (12,90 N/m) 

khoảng 3,25 N/m tại biến dạng phá huỷ εxy = 0,18. 

Sự khác biệt này được minh chứng qua độ âm điện của 

Ge (χ = 2,01) có giá trị lớn hơn so với Sn (χ = 1,96),  

dẫn đến liên kết giữa Ge-O có xu hướng bền vững hơn so 

với Sn-O. Tính chất cơ học linh hoạt của các cấu trúc 

 đơn lớp XO2 được khẳng định bằng mối quan hệ biến 
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dạng - ứng suất cũng như kết quả của một số nghiên cứu 

về vật liệu 2D như 1T-SiTe2 (ε = 0,38), PdS2 (ε = 0,22), 

NiS2 (ε = 0,18), GeS (ε = 0,20), Al2O3 (ε = 0,16)  

[3, 7, 8, 33, 34]. 

3.3. Tính chất điện tử của các cấu trúc vật liệu XO2  

đơn lớp 

Theo lý thuyết cấu trúc dải năng lượng, một vật rắn 

thông thường có ba vùng năng lượng: vùng dẫn, vùng hoá 

trị và vùng trống năng lượng. Giá trị của vùng trống năng 

lượng này sẽ quyết định trực tiếp đến khả năng dẫn của 

vật liệu. Để phân tích chi tiết hơn về đặc điểm điện tử của 

các cấu trúc đơn lớp GeO2 và SnO2, nhóm tác giả đã thực 

hiện phân tích cấu trúc dải năng lượng của chúng. Hình 4 

thể hiện sơ đồ về dải năng lượng ở trạng thái tự nhiên của 

các cấu trúc vật liệu XO2. Qua phân tích phổ năng lượng 

cho thấy cả cấu trúc đơn lớp GeO2 và SnO2 đều thể hiện 

tính chất bán dẫn gián tiếp với khoảng trống vùng năng 

lượng lần lượt là 3,70 eV và 2,64 eV [27, 28], như liệt kê 

ở Bảng 2. Điểm thấp nhất của vùng dẫn (CBM) và điểm 

cao nhất của vùng hoá trị (VBM) của hai cấu trúc đơn lớp 

XO2 đều nằm lần lượt tại điểm Γ và trong vùng K – Γ 

trong vùng Brillouin. Như vậy, cấu trúc đơn lớp GeO2 và 

SnO2, đều sở hữu đặc tính bán dẫn gián tiếp. Đáng chú ý, 

với khoảng trống vùng năng lượng lớn hơn 3.0 eV, GeO2 

là một ứng viên tiềm năng cho các ứng dụng yêu cầu 

cường độ dòng điện cao. Ngoài ra, kết quả về mật độ trạng 

thái điện tử cũng được trình bày như trong Hình 4. Cụ thể, 

mật độ trạng thái trong vùng hóa trị của cả hai vật liệu 

khá cao so với SnTe [6], GeSe [33] cho thấy sự phong 

phú về các trạng thái lượng tử mà điện tử có thể chiếm 

giữ. Ngược lại, mật độ trạng thái trong vùng dẫn thấp hơn, 

phản ánh sự hạn chế trạng thái khả dụng trong vùng năng 

lượng này. 

Bảng 2. Khoảng trống vùng năng lượng – Eg (eV),  

vị trí điểm cực trị CBM/VBM (eV), mức năng lượng Fermi – F 

(eV) của các cấu trúc vật liệu XO2 đơn lớp ở trạng thái cân bằng 

Vật liệu Eg CBM VBM  F 

GeO2 3,70 3,466 (Γ) -0,237 (K - Γ) -8,609 

SnO2 2,64 2,416 (Γ) -0,219 (K - Γ) -8,097 

 
(a) 

 
(b) 

Hình 4. Trạng thái các dải năng lượng và mật độ trạng thái 

(DOS) khi cân bằng của cấu trúc vật liệu  

(a) GeO2 và (b) SnO2 đơn lớp
 

(a) GeO2 

    
(b) SnO2    

    
Hình 5. Trạng thái các dải năng lượng của cấu trúc vật liệu (a) GeO2 và (b) SnO2 đơn lớp ở một số trạng thái biến dạng kéo 

 (εxy = 0,02; 0,06; 0,10; và 0,14) 
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Để có thêm hiểu biết về đặc tính điện tử của hai cấu trúc 

vật liệu, nhóm tác giả đã tiến hành khảo sát cấu trúc vùng 

năng lượng tại một vài mức biến dạng kéo như được trình 

bày ở Hình 5. Kết quả cho thấy biến dạng kéo đã có những 

tác động tương đồng lên cả hai cấu trúc đơn lớp XO2 đều 

có những đặc điểm điện tử cơ bản tương đồng. Trong khi 

các dải năng lượng ở vùng dẫn thay đổi liên tục về mức 

năng lượng, các dải năng lượng trong vùng hóa trị lại duy 

trì vị trí tương đối ổn định. Đáng chú ý, vị trí phân bố CBM 

và VBM không có thay đổi và giữ nguyên tại điểm Γ và 

vùng K-Γ ở mọi mức biến dạng. Như vậy, biến dạng kéo 

không chỉ làm thay đổi đến vị trí của các dải năng lượng 

mà còn làm biến đổi khoảng trống vùng năng lượng, trong 

khi vẫn duy trì tính chất bán dẫn gián tiếp của vật liệu. 

 
(a) 

 
(b) 

Hình 6. (a) Sự biến động của khoảng trống năng lượng  

dưới tác dụng của biến dạng kéo, (b) Sự biến động về vị trí của  

các điểm cực trị trong cấu trúc vùng năng lượng của  

các vật liệu XO2 đơn lớp 

Hình 6(a) minh họa khoảng trống trong cấu trúc dải năng 

lượng của các cấu trúc đơn lớp XO2 ở các trạng khác nhau. 

Kết quả tiết lộ rằng, cả hai cấu trúc đơn lớp XO2 có ứng xử 

tương đồng với khoảng trống năng lượng thay đổi tuyến tính 

theo biến dạng kéo. Tại biến dạng εxy = 0,14; khoảng trống 

vùng năng lượng giảm mạnh đối với cấu trúc đơn lớp GeO2 

và SnO2 là 0,73 eV và 0,45 eV, tương ứng với mức suy giảm 

là 80% và 82% so với trạng thái cân bằng. Có thể nhận thấy, 

khoảng trống vùng năng lượng của SnO2 có xu hướng giảm 

mạnh hơn so với GeO2. Phân tích trạng thái các dải năng 

lượng trên Hình 6(b) cho thấy biến dạng cơ học đã có tác 

động trực tiếp đến cấu trúc điện tử trong vật liệu, đặc biệt đã 

có tác động dịch chuyển đáng kể điểm CBM đối với cả hai 

cấu trúc đơn lớp GeO2 và SnO2. Điều này cho thấy biến dạng 

cơ học là một công cụ hiệu quả để điều chỉnh và tăng cường 

đặc tính điện tử của vật liệu. 

4. Kết luận 

Nghiên cứu này đã làm rõ tính chất cơ học và điện tử 

của các cấu trúc vật liệu XO2 thông qua phương pháp 

nguyên lý đầu. Kết quả thu được đã chứng minh hai cấu 

trúc vật liệu đều đạt mức biến dạng kéo phá hủy εxy = 0,18. 

Cấu trúc GeO2 đơn lớp có ứng suất kéo lý tưởng σxy = 16,15 

N/m, cao hơn so với cấu trúc SnO2. Trong trạng thái không 

biến dạng, cả hai vật liệu đều là bán dẫn với một khoảng 

trống vùng năng lượng lớn. Hơn nữa, mối liên hệ giữa biến 

dạng kéo và tính chất điện tử của vật liệu cũng được báo 

cáo toàn diện. Khi chịu tác động của biến dạng kéo, khoảng 

trống vùng năng lượng của cả hai vật liệu đều giảm hơn 

80%, cho thấy sự cải thiện rõ rệt trong tính chất điện tử. 

Các kết quả thu được sẽ đóng góp quan trọng vào việc định 

hướng ứng dụng các vật liệu này trong việc chế tạo các thiết 

bị tiên tiến trong tương lai. 
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