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Tâm t­t: Trong b i b¡o n y chóng tæi nghi¶n cùu t½nh ch§t �i»n tû cõa
�ìn lîp gallium selenide (GaSe) b¬ng lþ thuy¸t phi¸m h m mªt �ë. C¡c
t½nh to¡n cõa chóng tæi ch¿ ra r¬ng, �ìn lîp GaSe ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng
l  mët b¡n d¨n câ vòng c§m xi¶n vîi gi¡ trà n«ng l÷ñng cõa vòng c§m
l  2,27 eV. C¡c vòng n«ng l÷ñng �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe �÷ñc h¼nh
th nh nhí sü �âng gâp chõ y¸u tø c¡c orbital Ga-d v  Se-p. �i»n tr÷íng
vuæng gâc l m thay �êi mët c¡ch khæng �¡ng kº c§u tróc vòng n«ng
l÷ñng �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe v  �°c bi»t l  n«ng l÷ñng vòng c§m cõa
�ìn lîp GaSe khæng phö thuëc v o �i»n tr÷íng vuæng gâc n y.
Tø khâa: �ìn lîp GaSe, c§u tróc vòng n«ng l÷ñng, �i»n tr÷íng ngo i,
lþ thuy¸t phi¸m h m mªt �ë.

1 GIÎI THI�U

Kº tø khi �÷ñc bâc t¡ch th nh cæng b¬ng thüc nghi»m v o n«m 2004, graphene �¢ trð
th nh mët trong nhúng vªt li»u �÷ñc cëng �çng khoa håc quan t¥m nghi¶n cùu nhi·u
nh§t trong suèt 15 n«m qua [1]. Do câ nhi·u t½nh ch§t vªt lþ v  hâa håc �°c bi»t, graphene
�¢ �÷ñc ùng döng nhi·u trong c¡c thi¸t bà v  linh ki»n câ k½ch cï nano m²t. Tuy vªy, do
câ n«ng l÷ñng vòng c§m b¬ng khæng n¶n ng÷íi ta g°p r§t nhi·u khâ kh«n trong vi»c ùng
döng graphene v o trong c¡c thi¸t bà quang��i»n tû nano. Song song vîi vi»c t¼m c¡ch
kh­c phöc nh÷ñc �iºm n y ð graphene, c¡c nh  khoa håc �¢ t¼m ki¸m c¡c vªt li»u kh¡c
câ c§u tróc t÷ìng tü graphene nh÷ng l¤i câ vòng c§m kh¡c khæng. Nhi·u lo¤i vªt li»u
lîp hai chi·u �ìn lîp �¢ �÷ñc ph¡t hi»n nh÷ silicene, c¡c vªt li»u kim lo¤i chuyºn ti¸p
dichalcogenide hay phosphorene. T½nh ch§t �i»n tû v  truy·n d¨n cõa c¡c vªt li»u n y
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th÷íng r§t nh¤y vîi c¡c £nh h÷ðng tø b¶n ngo i nh÷ bi¸n d¤ng cì håc hay �i»n tr÷íng.
�°c bi»t, c¡c dà c§u tróc van der Waals �÷ñc h¼nh th nh tø c¡c lo¤i vªt li»u hai chi·u
n y �÷ñc ký vång l  câ nhi·u ùng döng trong c¡c thi¸t bà b¡n d¨n. G¦n �¥y, c¡c vªt li»u
�ìn lîp monochalcogenide vîi cæng thùc hâa håc l  MX, trong �â X l  c¡c nguy¶n tè
chalcogen (S, Se, Te) v  M l  c¡c nguy¶n tè kim lo¤i nh÷ Ga, In (nhâm III) hay Ge, Sn
(nhâm IV), �¢ �÷ñc cëng �çng nghi¶n cùu �°c bi»t quan t¥m v¼ chóng câ vòng c§m t÷ìng
�èi rëng v  câ nhi·u �°c t½nh vªt lþ thó và câ thº ùng döng trong c¡c thi¸t bà quang��i»n
tû v  c¡c thi¸t bà xóc t¡c �º s£n xu§t hydro [2].
Gallium selenide (GaSe) l  vªt li»u câ c§u tróc lîp �÷ñc t¤o th nh tø c¡c nguy¶n tè kim
lo¤i l  Ga (nhâm III) v  nguy¶n tè chalcogen l  Se. Trong c§u tróc khèi cõa nâ, c¡c lîp
GaSe li¶n k¸t vîi nhau b¬ng lüc li¶n k¸t van der Waals y¸u. Ch½nh v¼ li¶n k¸t y¸u giúa c¡c
lîp nh÷ vªy n¶n ng÷íi ta ký vång l  câ thº t¡ch c¡c �ìn lîp GaSe ra tø vªt li»u khèi b¬ng
c¡c ph÷ìng ph¡p bâc t¡ch thæng th÷íng. Y. Ma v  c¡c cëng sü �¢ ch¿ ra r¬ng, t½nh ch§t
�i»n tû cõa GaSe phö thuëc r§t lîn v o b· d y cõa vªt li»u, ngh¾a l  phö thuëc v o sè
lîp [3]. Ð d¤ng c§u tróc khèi, GaSe l  b¡n d¨n câ vòng c§m th¯ng vîi gi¡ trà n«ng l÷ñng
vòng c§m l  0,99 eV v  �ë rëng cõa vòng c§m trong vªt li»u GaSe t¿ l» nghàch vîi �ë d y
(sè lîp) cõa vªt li»u [3]. B¶n c¤nh �â, kh¡c vîi ð d¤ng khèi, �ìn lîp GaSe l  b¡n d¨n
câ vòng c§m xi¶n. Nh÷ vªy, khæng gièng nh÷ vîi graphene (câ vòng c§m b¬ng khæng), ð
tr¤ng th¡i c¥n b¬ng, �ìn lîp GaSe câ vòng c§m t÷ìng �èi lîn, kho£ng 2,35 eV [3]. B¶n
c¤nh �â, c¡c t½nh ch§t �i»n tû v  quang håc cõa �ìn lîp GaSe r§t nh¤y vîi bi¸n d¤ng cì
håc [3, 4]. G¦n �¥y, c¡c dà c§u tróc van der Waals hai lîp �÷ñc h¼nh th nh tø �ìn lîp
GaSe v  c¡c vªt li»u �ìn lîp kh¡c công �¢ �÷ñc nghi¶n cùu [5, 6, 7]. C¡c t½nh to¡n n y
�¢ ch¿ ra r¬ng, �ìn lîp GaSe �âng vai trá quan trång trong vi»c l m xu§t hi»n mët vòng
c§m nhä trong dà c§u tróc graphene/GaSe v  gi¡ trà cõa h ng r o Schottky phö thuëc r§t
lîn v o kho£ng c¡ch giúa hai �ìn lîp trong c¡c dà c§u tróc van der Waals.
Trong b i b¡o n y, chóng tæi tªp trung nghi¶n cùu c¡c t½nh ch§t �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe
b¬ng lþ thuy¸t phi¸m h m mªt �ë. Chóng tæi tªp trung ph¥n t½ch sü �âng gâp cõa c¡c
orbital cõa c¡c nguy¶n tû trong �ìn lîp GaSe �èi vîi sü h¼nh th nh c¡c vòng n«ng l÷ñng
�i»n tû cõa nâ. �nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng ngo i vuæng gâc l¶n c¡c t½nh ch§t �i»n tû cõa
�ìn lîp GaSe công �¢ �÷ñc kh£o s¡t trong b i b¡o n y. B i b¡o �÷ñc chia l m 4 ph¦n.
Ngo i nëi dung têng quan ð ph¦n 1, mæ h¼nh v  ph÷ìng ph¡p t½nh to¡n �¢ �÷ñc chóng
tæi tr¼nh b y ð ph¦n 2. Ph¦n 3 tr¼nh b y c¡c k¸t qu£ t½nh to¡n v  th£o luªn. C¡c k¸t luªn
cõa b i b¡o s³ �÷ñc tr¼nh b y trong ph¦n 4.

2 MÆ H�NH V� PH×ÌNG PH�P T�NH TO�N

Trong b i b¡o n y, c¡c t½nh to¡n �÷ñc thüc hi»n b¬ng lþ thuy¸t phi¸m h m mªt �ë (density
functional theory) thæng qua gâi mæ phäng Quantum Espresso [8]. �º kh£o s¡t c¡c trao �êi
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t÷ìng quan, chóng tæi �¢ sû döng ph²p g¦n �óng gradient têng qu¡t (generalized gradient
approximation � GGA) cõa Perdew, Burke v  Ernzerhof (PBE) [9]. Vòng Brillouin thù
nh§t trong c¡c t½nh to¡n �¢ �÷ñc kh£o s¡t b¬ng ph÷ìng ph¡p Monkhorst-Pack vîi l÷îi
chia (15 × 15 × 1). Ng÷ïng �ëng n«ng �èi vîi c¡c sâng ph¯ng trong c¡c t½nh to¡n �÷ñc
chån l  500 eV. T§t c£ c¡c c§u tróc h¼nh håc cõa h» �¢ �÷ñc tèi ÷u hâa vîi ng÷ïng hëi
tö cõa n«ng l÷ñng to n ph¦n v  lüc t¡c döng l¶n tøng nguy¶n tû l¦n l÷ñt l  10−6 eV v 
0.01 eV/�A. �º kh£o s¡t £nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng ngo i l¶n t½nh ch§t �i»n tû cõa �ìn
lîp GaSe, chóng tæi �¢ �°t mët �i»n tr÷íng vuæng gâc vîi b· m°t hai chi·u cõa �ìn lîp
GaSe. B¶n c¤nh �â, mët kho£ng ch¥n khæng 20 �A theo ph÷ìng th¯ng �ùng (vuæng gâc
vîi b· m°t hai chi·u cõa vªt li»u) �¢ �÷ñc sû döng �º lo¤i bä t§t c£ c¡c t÷ìng t¡c n¸u câ
giúa c¡c lîp l¥n cªn trong vªt li»u.

3 K�T QU� T�NH TO�N V� TH�O LU�N

V· m°t c§u tróc, �ìn lîp GaSe chùa bèn lîp nguy¶n tû gçm hai lîp Ga v  hai lîp Se
�÷ñc s­p x¸p theo thù tü Ga�Se�Se�Ga. Trong tøng �ìn lîp GaSe, méi nguy¶n tû Ga
li¶n k¸t cëng hâa trà vîi ba nguy¶n tû Se v  mët nguy¶n tû Ga kh¡c. C§u tróc nguy¶n tû
cõa �ìn lîp GaSe ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng �÷ñc tr¼nh b y nh÷ ð H¼nh 1. C¡c t½nh to¡n cõa
chóng tæi �¢ cho th§y, sau khi tèi ÷u hâa c§u tróc, h¬ng sè m¤ng cõa �ìn lîp GaSe l 
a = 3, 74 �A. Gi¡ trà n y r§t g¦n vîi k¸t qu£ m  Huang v  c¡c cëng sü �¢ cæng bè tr÷îc
�¥y (3,82 �A) [4]. Ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng, �ìn lîp GaSe l  mët b¡n d¨n câ vòng c§m xi¶n

Ga Se

H¼nh 1: C§u tróc nguy¶n tû cõa �ìn lîp GaSe theo c¡c gâc nh¼n kh¡c nhau. B· m°t hai
chi·u cõa �ìn lîp GaSe n¬m trong m°t ph¯ng xy cõa h» tröc tåa �ë Oxyz.
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vîi gi¡ trà n«ng l÷ñng l  2,27 eV. K¸t qu£ n y phò hñp c¡c k¸t qu£ t½nh to¡n tr÷îc �¥y
b¬ng lþ thuy¸t phi¸m h m mªt �ë [3]. Tr¶n H¼nh 2(a), chóng tæi tr¼nh b y c§u tróc vòng
n«ng l÷ñng �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng. C¡c vòng n«ng l÷ñng �i»n
tû cõa �ìn lîp GaSe �÷ñc t½nh to¡n dåc theo c¡c h÷îng �èi xùng Γ�M�K�Γ trong mi·n
n«ng l÷ñng tø −3 eV �¸n 3 eV. Vòng c§m cõa �ìn lîp GaSe �÷ñc h¼nh th nh tø giúa
�iºm cüc �¤i cõa vòng hâa trà v  �iºm cüc tiºu cõa vòng d¨n, trong �â, cüc �¤i cõa vòng
hâa trà n¬m ð kho£ng giúa tr¶n �÷íng th¯ng KΓ v  cüc tiºu cõa vòng d¨n n¬m ngay t¤i
�iºm K nh÷ �÷ñc thº hi»n trong H¼nh 2(a). So vîi GaSe ð d¤ng khèi, gi¡ trà n«ng l÷ñng
vòng c§m cõa �ìn lîp GaSe lîn hìn gi¡ trà n«ng l÷ñng vòng c§m cõa GaSe ð d¤ng khèi
(n«ng l÷ñng vòng c§m cõa GaSe d¤ng khèi kho£ng 0,99 eV [3]). Mët �i·u c¦n l÷u þ khi
kh£o s¡t b i to¡n v· gi¡ trà cõa n«ng l÷ñng vòng c§m �â l  trong c¡c t½nh to¡n b¬ng lþ
thuy¸t phi¸m h m mªt �ë, c¡c c¡ch ti¸p cªn kh¡c nhau (ngh¾a l  sû döng c¡c h m t÷ìng
quan kh¡c nhau) câ thº cho c¡c gi¡ trà kh¡c nhau. Tªp trung v o vòng con cao nh§t cõa
vòng hâa trà, chóng ta th§y r¬ng, x²t v· m°t n«ng l÷ñng, sü ch¶nh l»ch giúa cüc �¤i cõa
vòng hâa trà v  gi¡ trà n«ng l÷ñng cõa vòng con cao nh§t n y t¤i �iºm K l  khæng �¡ng
kº. �i·u n y câ thº l m cho chóng ta câ ký vång r¬ng, câ thº s³ câ sü chuyºn tø b¡n d¨n
vòng c§m xi¶n sang b¡n d¨n vòng c§m th¯ng n¸u �ìn lîp GaSe chàu c¡c t¡c �ëng tø b¶n
ngo i nh÷ bi¸n d¤ng hay �÷ñc �°t trong �i»n tr÷íng.
�i s¥u v o xem x²t sü �âng gâp cõa c¡c orbital nguy¶n tû cõa Ga v  Se v o sü h¼nh th nh
c¡c vòng n«ng l÷ñng �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe, chóng tæi �¢ ti¸n h nh t½nh to¡n mªt �ë
tr¤ng th¡i ri¶ng ph¦n (partial density of states � PDOS) cõa c¡c orbital nguy¶n tû cõa
Ga v  Ge nh÷ biºu di¹n ð H¼nh 2(b). C¡c t½nh to¡n cõa chóng tæi ch¿ ra r¬ng, c¡c vòng

H¼nh 2: C§u tróc vòng n«ng l÷ñng �i»n tû (a) v  mªt �ë tr¤ng th¡i (PDOS) (b) cõa �ìn
lîp GaSe ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng.
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H¼nh 3: C§u tróc vòng n«ng l÷ñng �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe khi câ m°t cõa �i»n tr÷íng
ngo i: (a) Eext = 0, (b) Eext = 1 V/nm, (c) Eext = 2 V/nm, v  (d) Eext = 3 V/nm.

n«ng l÷ñng �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe �÷ñc h¼nh th nh chõ y¸u tø sü �âng gâp cõa c¡c
orbital Ga-d v  Se-p. Tø H¼nh 2(b) chóng ta th§y r¬ng, trong khi sü �âng gâp cõa c¡c
orbital Ga-d v  Se-p cho vòng d¨n l  t÷ìng �èi �çng �·u th¼ sü �âng gâp cõa c¡c orbital
Se-p cho vòng hâa trà l  nêi trëi. B¶n c¤nh �â, sü �âng gâp cõa c¡c orbital Ga-d cho vòng
d¨n v  vòng hâa trà g¦n nh÷ l  c¥n b¬ng.
�º kh£o s¡t £nh h÷ðng cõa c¡c t¡c �ëng b¶n ngo i l¶n t½nh ch§t �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe,
chóng tæi ti¸n h nh nghi¶n cùu £nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng ngo i Eext l¶n c¡c t½nh ch§t
�i»n tû cõa �ìn lîp GaSe. Mët �i»n tr÷íng ngo i Eext vîi c÷íng �ë tø 0 �¸n 3 V/nm �÷ñc
�°t vuæng gâc vîi �ìn lîp GaSe trong qu¡ tr¼nh kh£o s¡t. �nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng
ngo i l¶n c§u tróc vòng n«ng l÷ñng �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe �÷ñc biºu di¹n ð H¼nh 3. Tø
H¼nh 3 chóng ta d¹ d ng nhªn th§y r¬ng, khæng nh÷ ký vång, �i»n tr÷íng khæng l m xu§t
hi»n sü chuyºn pha trong �ìn lîp GaSe v  �ìn lîp GaSe v¨n l  b¡n d¨n vîi vòng c§m
xi¶n. �i»n tr÷íng ngo i l m thay �êi mët c¡c khæng �¡ng kº c§u tróc vòng n«ng l÷ñng
�i»n tû cõa �ìn lîp GaSe. So vîi ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng (Eext = 0 V/nm), �i»n tr÷íng
ngo i �¢ l m cho vòng hâa trà ti¸n l¤i g¦n mùc Fermi (EF = 0) v  công �çng thíi l m
cho vòng d¨n ti¸n d¦n ra xa mùc Fermi. H» qu£ cõa vi»c n y l  n«ng l÷ñng vòng c§m
cõa �ìn lîp khæng thay �êi khi �ìn lîp chàu t¡c �ëng cõa �i»n tr÷íng ngo i. K¸t qu£
n y công phò hñp vîi k¸t qu£ cõa c¡c nghi¶n cùu g¦n �¥y �èi vîi c¡c vªt li»u �ìn lîp
monochalcogenide nhâm III [10].
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4 K�T LU�N

Trong b i b¡o n y chóng tæi �¢ nghi¶n cùu t½nh ch§t �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe v  £nh
h÷ðng cõa �i»n tr÷íng ngo i l¶n t½nh ch§t �i»n tû cõa nâ b¬ng c¡ch sû döng lþ thuy¸t
phi¸m h m mªt �ë. �ìn lîp GaSe ð tr¤ng th¡i c¥n b¬ng l  b¡n d¨n vîi vòng c§m xi¶n
�÷ñc h¼nh th nh tø cüc tiºu cõa vòng d¨n n¬m ngay t¤i �iºm K v  cüc �¤i vòng hâa trà
n¬m tr¶n �÷íng KΓ trong vòng Brillouin thù nh§t. C¡c t½nh to¡n b¬ng lþ thuy¸t phi¸m
h m mªt �ë công ch¿ ra r¬ng, £nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng ngo i vuæng gâc l¶n c§u tróc
vòng n«ng l÷ñng �i»n tû cõa �ìn lîp GaSe l  khæng �¡ng kº v  n«ng l÷ñng vòng c§m
khæng phö thuëc v o �i»n tr÷íng ngo i v· c£ �°c t½nh (xi¶n/th¯ng) v  �ë lîn.
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Title: ELECTRONIC PROPERTIES OF MONOLAYER GALLIUM SELENIDE: DENSITY
FUNCTIONAL THEORY CALCULATIONS

Abstract: In the present work, we study the electronic properties of monolayer gallium selenide
(GaSe) using density functional theory. Our calculations indicate that, at the equilibrium state,
monolayer GaSe is a semiconductor with an indirect band gap of 2.27 eV. The electronic bands
of monolayer GaSe were formed by a main contribution from the Ga-d and Se-p orbitals. The
effect of a perpendicular electric field on electronic bands is quite weak and the energy gap of
monolayer GaSe does not depend on the electric field.

Keywords: Monolayer GaSe, band structure, external electric field, density functional theory.


