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TÓM TẮT
Trong nghiên cứu này, chúng tôi sử dụng phương pháp lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) với
phiếm hàm tương quan trao đổi xấp xỉ gradient tổng quát Perdew-Burke-Emzerhof (PBE) để khảo
sát tính chất quang điện tử của chấm lượng tử phosphorene xanh thuần và khuyết tật dạng đơn.
Nghiên cứu đã chỉ ra rằng chấm lượng tử phosphorene xanh thể hiện tính chất bán dẫn với độ
rộng vùng cấm xấp xỉ 2,56 eV – 2,80 eV và có xu hướng giảm khi tăng kích thước chấm lượng tử.
Khi có sự xuất hiện của khuyết tật đơn, độ rộng vùng cấm của chấm lượng tử này giảm đáng kể
so với vật liệu thuần tương ứng. Đồng thời, trong cấu trúc vùng năng lượng của các mẫu khuyết
tật đơn, chúng tôi quan sát được sự xuất hiện của vạch năng lượng trung gian (vạch polaron) ở
gần mức Fermi. Các vạch năng lượng này thể hiện sự giam cầm điện tử địa phương do sự mất
cân bằng điện tử của trạng thái khuyết tật gây ra. Hệ số hấp thụ quang của chấm lượng tử khuyết
tật tăng lên đáng kể trong vùng ánh sáng khả kiến. Sự xuất hiện của vạch polaron trong trong
cấu trúc vùng năng lượng dẫn đến sự hình thành đỉnh phổ quang học mới trong vùng ánh sáng
khả kiến. Kết quả nghiên cứu này cho thấy sự ảnh hưởng rõ nét của khuyết tật trong việc thay đổi
hiệu suất chuyển đổi năng lượng của các tấm pin năng lượng mặt trời có tích hợp chấm lượng tử
phosphorene xanh.
Từ khoá: chấm lượng tử, phosphorene xanh, tế bào năng lượng mặt trời

MỞĐẦU
Vật liệu hai chiều đầu tiên được biết đến là graphene
đơn lớp được giới thiệu bởi Geim và Novoselov năm
20041. Graphene sở hữu những tính năng cơ, nhiệt,
điện đặc biệt nhờ cấu trúc tổ ong lục giác đối xứng
điển hình. Cấu trúc bền vững của graphene (khả năng
chịu nhiệt và biến dạng tốt) hứa hẹn khả năng ứng
dụng loại vật liệu này cho ngành công nghiệp bán dẫn
vốn chủ yếu dựa vào các vật liệu silicon dioxide. Tuy
nhiên, do graphene đơn lớp không có độ rộng vùng
cấm nên việc ứng dụng loại vật liệu này vào ngành
công nghiệp bán dẫn trở nên phức tạp hơn. Trong
những năm gần đây, các nghiên cứu về vật liệu hai
chiều (2D) được đặc biệt chú ý cả trong tính toán lý
thuyết lẫn thực nghiệm như boron nitride2, MoS2

3,
silicene4…
Năm2014, vật liệu phosphorene đen lần đầu tiên được
tách lớp thành công từ vật liệu khối5 và được nghiên
cứu khá chi tiết nhằm tích hợp trong các thiết bị tran-
sistor trường (field effect transistors – FET) và các
thiết bị quang điện tử 6,7. Song song đó, cácmô phỏng
nhiệt động học phân tử về các quá trình chuyển pha
cho thấy, ngoài cấu trúc phosphorene đen, phospho-
rene còn tồn tại ở nhiều dạng thù hình khác nhau8,9

và trong đó, cấu trúc phosphorene xanh (BlueP) được

xem là cấu trúc ổn định nhất9,10. Năm 2016, Zhang
và các cộng sự đã tổng hợp thành công BlueP bằng
phương pháp lắng đọng chùm tia phân tử phospho-
rene đen trên đế Au (111) 11–13, BlueP cũng được dự
đoán sẽ trở thành một ứng cử viên sáng giá cho loại
vật liệu bán dẫn thấp chiều với hàng loạt các ứng dụng
tiềm năng trong thiết bị nano quang điện tử trong
tương lai gần14–17. BlueP có cấu trúc tổ ong lục giác
điển hình tựa graphene nhưng BlueP vượt trội hơn
graphene về khả năng truyền dẫn điện tử với độ rộng
vùng cấm xấp xỉ 2,0 eV5. Đồng thời, nhờ cấu hình có
độ mấp mô cao trong không gian, độ linh động điện
tử của BlueP tốt hơn nhiều so với graphene, vượt hơn
103 cm2·V−1·s−1 và có khả năng thay đổi rõ nét dưới
các tác động lên cấu trúc như biến dạng11,18, đặt biệt
là các khuyết tật19,20.
Hơn thế nữa, năm 2015, Zhang và cộng sự đã tạo
nên bước đột phá với việc tổng hợp thành công chấm
lượng tử phosphorene đen 21. Chấm lượng tử này có
các đặc tính điện tử và quang học vượt trội đã được
khai thác cho các thiết bị ghi nhớ21, các cảm biến khí
và độ ẩm21,22, cũng như việc ứng dụng vào các liệu
pháp quang nhiệt điều trị 23. Theo các nghiên cứu đã
được công bố trước đó, khuyết tật trong vật liệu chấm
lượng tử có thể làm thay đổi độ rộng vùng cấm của
chấm lượng tử ZnO 24 cũng như dịch chuyển phổ hấp

Trích dẫn bài báo này: Triết D M, Duy N V A, Trang N T B, Tuấn T Q, Đinh V A. Nghiên cứu tính chất
quang-điện tử của chấm lượng tử phosphorene xanh dựa trên nguyên lý ban đầu. Sci. Tech. Dev. J. -
Nat. Sci.; 6(2):2131-2140.

2131



Tạp chí Phát triển Khoa học và Công nghệ – Khoa học Tự nhiên 2022, 6(2):2131-2140

thụ quang của chấm lượng tử graphene25. Tính chất
quang điện tử của vật liệu chấm lượng tử BlueP có khả
năng được điều khiển thông qua khuyết tật: Một điều
phải thừa nhận là trong quá trình chế tạo vật liệu thấp
chiều, khuyết tật là điều không thể tránh khỏi. Trong
kỹ thuật, các khuyết tật có thể dễ dàng được tạo ra
bằng cách chiếu xạ ion hoặc điện tử lên bềmặt vật liệu,
các khuyết tật này có thể được điều chỉnh một cách
chủ động cho những mục đích ứng dụng khác nhau.
Điều thú vị là khuyết tật được cho là có ý nghĩa hơn
trong các cấu trúc nano thấp chiều26,27. Sự thay đổi
tính chất quang điện tử do khuyết tật có thể góp phần
làm tăng cường hiệu suất chuyển đổi của các thiết bị
điện tử, đặc biệt là các tấm pin năng lượng mặt trời
chấm lượng tử. Chính vì vậy, trong nghiên cứu này,
chúng tôi đã chủ động tạo ra các khuyết tật dạng đơn
để khảo sát sự ảnh hưởng của khuyết tật lên tính chất
quang–điện tử của chấm lượng tử phosphorene xanh.
Dựa trên sự thay đổi của phổ hấp thụ quang học của
chấm lượng tử phosphorene xanh thuần và khuyết tật
đơn, chúng tôi có thể dự đoán được khả năng ứng
dụng của chấm lượng tử phosphorene xanh trong việc
chế tạo các tấm pin mặt trời thế hệ mới.

PHƯƠNG PHÁP TÍNH TOÁN
Trong nghiên cứu này, chúng tôi sử dụng lý thuyết
phiếm hàm mật độ (DFT) được tính hợp trong phần
mềm VASP28,29 để nghiên cứu tính chất quang điện
tử của chấm lượng tử phosphorene xanh. Chúng tôi
sử dụng phiếm hàm tương quan trao đổi xấp xỉ gra-
dient tổng quát GGA dưới dạng PBE30 để tối ưu hóa.
Số k-point được chọn trong vùngBrillouin là điểmđối
xứngGamma, ngưỡng hội tụ cho các tính toán trường
tự hợp được đặt ở 10−5 eV/nguyên tử và điều kiện tối
ưu về lực Hellmann – Feynman tác động lên nguyên
tử nhỏ hơn 0.01 eV/Å. Chúng tôi khảo sát bốn chấm
lượng tử BlueP thuần (BluePQD thuần) với hình dạng
và kích thước khác nhau và bốn chấm lượng tử BlueP
khuyết tật dạng đơn (BluePQD-SV) tương ứng với
bốn mẫu thuần. Bốn cấu hình BluePQD thuần gồm:
hình tam giác nhỏ, tam giác lớn, hình thoi và lục giác
lớn với tổng số nguyên tử tương ứng của mỗi mẫu
là 34, 44, 48 và 60. Tất cả các mẫu BluePQD thuần
và BluePQD-SV trong nghiên cứu này đều được thụ
động biên bằng các nguyên tử hydro nhằm trung hòa
các liên kết tự do.

KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN
Tính chất quang điện tử của chấm lượng tử
phosphorene xanh thuần

Cấu trúc hình học
Các cấu hình của BluePQD thuần sau tối ưu được
trình bày như Hình 1, các quả cầu màu hồng nhạt

đại diện cho các nguyên tử hydro gắn ở biên và các
quả cầumàu tím tượng trưng cho các nguyên tử phos-
pho. BluePQDcó cấu trúc dạng tổ ong gấp khúc, đồng
nghĩa các nguyên tử phospho trong các mẫu nghiên
cứu không đồng phẳng, điều này dễ nhận thấy hơn
khi quan sát mẫu từ mặt bên (Hình 1).
Sau khi được tối ưu hóa, hình dạng và kích thước của
các mẫu thay đổi không đáng kể, độ dài liên kết trước
tối ưu của P-P là 2,40 Å, sau tối ưu liên kết P-P có xu
hướng giảm và độ dài liên kết P-P vào khoảng 2,25 Å.
Đường kính mẫu (d) trong nghiên cứu được xác định
là đoạn thẳng dài nhất nối liền hai nguyên tử hydro bất
kì (Bảng 1). Kích thước các mẫu BluePQD được định
nghĩa theo đường kính của mẫu. Bảng 1 cho thấy,
kích thước của chấm lượng tử nhìn chung tăng khi
số lượng nguyên tử trong chấm lượng tử tăng. Tuy
nhiên, số lượng nguyên tử trong chấm lượng tử không
phải là thông số quan trọng nhất để xác định kích
thước của chấm lượng tử. Hình thái học của chấm
lượng tử là yếu tố chủ đạo ảnh hưởng đến kích thước
của chấm lượng tử. Cụ thể là, BluePQD P30H14 có
số lượng nguyên tử P nhỏ hơn nhiều so với BluePQD
P42H18 nhưng lại có đường kính chấm lượng tử gần
tương đồng nhau.

Tính chất điện tử
Độ rộng vùng cấm và cấu trúc vùng năng lượng của
các mẫu BluePQD thuần được trình bày lần lượt như
trong Bảng 1 và Hình 2. BluePQD thuần có tính bán
dẫn với độ rộng vùng cấmxấp xỉ 2,56 eV – 2,80 eV, lớn
hơn giá trị khoảng 2,0 eV của BlueP thuần hai chiều
đã được công bố trước đó 10,19. Nhìn chung, ở trạng
thái cơ bản, độ rộng vùng cấm của các mẫu BluePQD
thuần giảm khi kích thước của chúng được tăng lên.
Điều này phù hợp với lý thuyết về chấm lượng tử và
củamột số loại vật liệu khác31–35. Cần lưu ý rằng, có 2
xu hướng thay đổi độ rộng vùng cấm theo kích thước
của chấm lượng tử: ở trạng thái cơ bản, độ rộng vùng
cấm sẽ giảm khi kích thước của chấm lượng tử tăng.
Tuy nhiên, ở trạng thái kích thích, độ rộng vùng cấm
sẽ tăng khi tăng kích thước của chấm lượng tử. Độ
rộng vùng cấm của chấm lượng tử ở trạng thái kích
thích nhỏ hơn độ rộng này ở trạng thái cơ bản nên dù
xu hướng độ rộng vùng cấm ở trạng thái kích thích
thay đổi ngược lại ở độ rộng ở trạng thái cơ bản, hai xu
hướng thay đổi này hoàn toàn không mâu thuẫn lẫn
nhau. Sự thay đổi độ rộng vùng cấmnày đã được kiểm
chứng ở chấm lượng tử graphene pha tạp Nitrogen
bằng thực nghiệm36 và mô phỏng DFT37.

Tính chất quang
Hệ số hấp thụ quang của vật liệu là kết quả của quá
trình chuyển dịch các vạch năng lượng trực tiếp từ
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Hình 1: Cấu hình tối ưu hóa của các mẫu chấm lượng tử phosphorene xanh thuần. Hình (a) và (c) lần lượt là các
cấu hình chấm lượng tử thuần hình tamgiác nhỏ và lớn, (b) và (d) lần lượt là các cấu hình của chấm lượng tử thuần
hình thoi và lục giác lớn.

Bảng 1: Kích thước và độ rộng vùng cấm của chấm lượng tử phosphorene xanh thuần.

BluePQD P22H12 P30H14 P33H15 P42H18

d (Å) 12,28 17,53 15,49 17,52

Độ rộng vùng cấm (eV) 2,80 2,66 2,65 2,56

Hình 2: Cấu trúc vùng năng lượng của các chấm lượng tử phosphorene xanh bền vững ở trạng thái thuần và
khuyết tật dạng đơn. Mức Fermi được đặt ở không.
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vùng dẫn xuống vùng hóa trị, được tính toán thông
qua hàm điện môi phức. Nếu như phần ảo của hàm
điệnmôi phức cho biết giá trị vạch năng lượng chuyển
dời tương ứng giữa vùng dẫn và vùng hóa trị thì phần
thực của hàm điện môi phức sẽ cho ta biết các trạng
thái kích thích plasmon (nếu có) của vật liệu ở tần số
sóng ban đầu (tần số sóng bằng không). Khi vật liệu
có tính chất dị hướng, năng lượng kích thích theo các
phương khác nhau sẽ cho đồ thị hấp thụ quang khác
nhau. Trong phần này, chúng tôi khảo sát hệ số hấp
thụ quang của cácmẫu BluePQD thuần theomột hàm
của năng lượng photon tới trên cả hai phương x và y
(Hình 3). Do cấu trúc đối xứng không gian khá cao
của các mẫu BluePQD thuần, nhìn chung, hệ số hấp
thụ quang trên hai phương x và y của mẫu BluePQD
thuần có sự khác biệt không quá lớn: đỉnh hấp thụ
quang cao nhất đều ở vùng năng lượng cao khoảng
5,0 eV – 5,4 eV (vùng UV-C).
Xét theo cả hai phương x và y, các mẫu BluePQD
thuần nhạy quang và phổ hấp thụ quang trải dài từ
vùng tử ngoại đến vùng hồng ngoại gần. Tuy trong
vùng UV-A và ánh sáng khả kiến có xuất hiện một
vài đỉnh hấp thụ nhưng các đỉnh này hầu như không
rõ nét. Mẫu P22H12 có đỉnh hấp thụ quang cao nhất
vào khoảng 7,3104 cm−1 ở năng lượng xấp xỉ 5,4 eV
và sự hấp thụ quang có xu hướng tăng dần từ vùng
ánh sáng đỏ đến ánh sáng tím trong toàn vùng ánh
sáng khả kiến. Mẫu P42H18 có đỉnh hấp thụ cao nhất
khoảng 5,7104 cm−1 ở năng lượng xấp xỉ 4,7 eV, đỉnh
này dịch chuyển gần hơn về vùng ánh sáng khả kiến
so với các mẫu còn lại. Hơn thế nữa, mẫu lục giác lớn
này cho thấy xu hướng hấp thụ quang ở vùng năng
lượng thấp vượt trội với sự hình thành các đỉnh con
trong vùng UV-A cũng như vùng ánh sáng khả kiến,
đặc biệt là đỉnh hấp thụ quang gần đạt 1,0104 cm−1 ở
mức năng lượng 2,7 eV. Kết quả quang phổ hấp thụ
này tươngđồng với kết quả của Si Zhou và cácCS33,35.

Tính chất quang điện tử của chấm lượng tử
phosphorene xanh khuyết tật

Cấu trúc hình học
Để nghiên cứu sự ảnh hưởng của khuyết tật dạng đơn
lên hình thái học, cấu trúc quang điện tử của chấm
lượng tử BluePQD, chúng tôi tiến hành thay thế một
nguyên tử phospho bằng một lỗ trống. Hình 4a-d
trình bày các vị trí khuyết tật đơn khả dĩ cònHình 4e-
f thể hiện cấu trúc tối ưu bền vững của từng chấm
lượng tử tương ứng. Để so sánh độ bền vững của các
cấu trúc khuyết tật này, chúng tôi tiến hành tối ưu hóa
các chấm lượng tử BluePQD ở tất cả các vị trí khả dĩ
và so sánh năng lượng hình thành của các chấm lượng
tử này. Năng lượng hình thành khuyết tật SV được

tính toán theo biểu thức 17,38, với và lần lượt là tổng
năng lượng của BluePQD-SV và BluePQD thuần, là
năng lượng của một nguyên tử phospho trong mẫu
BluePQD thuần. Bảng 2 trình bày kích thước và năng
lượng hình thành của các mẫu khuyết tật đơn được
mô tả trong Hình 4a-d. Giá trị dương của năng lượng
hình thành chứng tỏ các mẫu khuyết tật đơn kém bền
vững hơn các mẫu thuần tương ứng. Điều này tương
đồng với nghiên cứu gần đây củaXu và cácCS 39. Mẫu
có giá trị năng lượng hình thành nhỏ nhất chính là
mẫu khuyết tật có xác suất hình thành cao nhất, hay
nói cách khác là mẫu khuyết tật bền vững nhất. Điều
thú vị là, các mẫu có vị trí khuyết tật càng đi sâu vào
tâm của chấm lượng tử thì càng bền vững (giá trị năng
lượng hình thành càng nhỏ). Kích thước của chấm
lượng tử cũng càng nhỏ khi mẫu càng bền. Khi có sự
xuất hiện khuyết tật, cấu hình của các mẫu BluePQD-
SV thể hiện sựmất đối xứng (Hình 4), dẫn đến sự thay
đổi tính chất quang điện tử so với BluePQD thuần.

Tính chất điện tử
Bảng 2 và Hình 2 cho thấy độ rộng vùng cấm của
các mẫu BluePQD-SV giảm rõ rệt so với các mẫu
BluePQD thuần tương ứng. Độ rộng vùng cấm được
xác định bằng khoảng cách năng lượng từ đỉnh vùng
hóa trị đến đáy của vùng dẫn. Đỉnh vùng hóa trị
được đánh dấu bằng vùng tô màu xanh trong Hình 2.
Đáy vùng dẫn được xác định từ các vạch nét đứt phía
trên mức Fermi. Giản đồ cấu trúc vùng năng lượng
xung quanh mức Fermi có dạng đường thẳng chứng
tỏ năng lượng của electron bị lượng tử hóa, dẫn đến
các electron này tồn tại như một nguyên tử cô lập.
Điều đặc biệt là, trong cấu trúc vùng năng lượng ở
trạng thái khuyết tật đơn, tất cả các mẫu khảo sát đều
có sự xuất hiện các vạch nét đứt màu đỏ gần với mức
Fermi và cách xa các vạch năng lượng khác trong vùng
dẫn. Điều này thể hiện các vạch năng lượng này được
giam cầm trên vùng dẫn của vật liệu hay còn được
gọi là các “hạt năng lượng polaron” hay là các “giả
hạt” (quasi-particles). Các hạt polaron này nằm trên
vùng dẫn nên được gọi là các polaron dương. Các hạt
polaron này được hình thành bởi sự mất cân bằng
điện tử xung quanh vị trí khuyết tật do các hạt tải
(charge carriers) và sự lệch mạng địa phương (self-
induced distortion) gây ra40. Cụ thể là, khi thay thế
một nguyên tử phospho bằng một lỗ trống, lỗ trống
này sẽ chiếm chỗ vị trí của nguyên tử phospho ban
đầu, các nguyên tử phospho xung quanh lỗ trống sẽ co
cụm lại bởi lực hút Coulomb làm cho các nguyên tử
phospho xung quanh sẽ có sự lệch mạng địa phương
(local distortion). Khi đó, hạt polaron dương được
hình thành. Các trạng thái polaron mới xuất hiện
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Hình 3: Hệ số hấp thụ quang của chấm lượng tử phosphorene xanh thuần trên hai phương x và y. Vùng được tô
màu lục và màu cam lần lượt biểu thị cho vùng ánh sáng khả kiến và vùng UV-A.

Hình4: Cấuhình tối ưuhóa của chấm lượng tửphosphorene xanhkhuyết tật. Hình (e) và (g) lần lượt là các cấuhình
chấm lượng tử khuyết tật hình tamgiác với hai kích thước khác nhau, (f ) và (h) lần lượt là các cấu hình BluePQD-SV
hình thoi và lục giác lớn. Nguyên tử phospho bị khuyết tại những vị trí trong đường tròn đứt khúc màu đỏ.

Bảng 2: Kích thước, năng lượng hình thành khuyết tật và độ rộng vùng cấm của các chấm lượng tử
phosphorene xanh khuyết tật đơn. Các giá trị trongmỗi cột, từ trái qua phải, tương ứng với vị trí khuyết tật ở
Hình 4 theo thứ tự từ nhỏ đến lớn.

BluePQD-SV P21H12 P29H14 P32H15 P41H18

d (Å) 12,61/12,5 17,94/17,68/16,52 15,67/15,55 17,74/17,65

Ef (eV) 1,92/1,83 1,94/1,89/1,40 2,19/1,91 2,31/2,26

Độ rộng vùng cấm
(eV)

0,65/0,63 0,47/0,62/1,14 0,46/0,61 0,52/0,72
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này có vai trò quan trọng trong việc điều khiển quá
trình khuếch tán của các hạt tải điện tự do trong các
chấm lượng tử cũng như trong các vật liệu pin thế hệ
mới40. Đối với vật liệu nhạy quang, các vạch polaron
này cũng dự đoán sự xuất hiện của các vạch phổ hấp
thụ quang mới trong vùng năng lượng thấp.

Tính chất quang
Chúng tôi tiếp tục khảo sát sự ảnh hưởng của khuyết
tật đơn đến khả năng hấp thụ quang của các mẫu
BluePQD-SV. Hình 5 cho thấy rằng đồ thị hấp thụ
quang của chấm lượng tử thuần và chấm lượng tử
khuyết tật đơn tương đối tương đồng nhau và đỉnh
hấp thụ quang của chấm lượng tử khuyết tật nhìn
chung (trừ mẫu P29H14-SV) thấp hơn đỉnh hấp thụ
quang của chấm lượng tử thuần (Hình 5 và Bảng 3).
Tuy nhiên, khi đối chiếu cấu trúc tối ưu của các chấm
lượng tử khuyết tật đơn (Hình 4) và các đường cong
biểu diễn cho sự hấp thụ quang của các mẫu này
(Hình 5), chúng ta dễ dàngnhận ra điểm thú vị là hệ số
hấp thụ quang của mẫu P29H14-SV được tăng cường
đáng kể (Bảng 3) khi cấu trúc tối ưu của chấm lượng
tử thể hiện tính bất đối xứng hình học rõ nét. So với 3
mẫu chấm lượng tử còn lại, mẫu P29H14-SV thể hiện
sự bất đối xứng trên cả hai phương x và y. Đặc biệt,
trên phương y, mẫu P29H14-SV thể hiện sự mấp mô
rõ nét (Hình 4). Chính vì vậy, đỉnh hấp thụ quang học
trên phương y tăng 1,8 lần so với đỉnh hấp thụ quang
của mẫu thuần tương ứng (Bảng 3). Thậm chí, trong
vùng tử ngoại, ở mức năng lượng photon 3,4eV, hệ
số hấp thụ quang trên phương y của P29H14-SV tăng
2,8 lần so với hệ số hấp thụ quang của mẫu P30H14.
Điều này cho thấy, hình thái học của chấm lượng tử
quyết định khả năng hấp thụ quang của vật liệu.
Xét về mặt kích thước, BluePQD-SV có số lượng
nguyên tử P càng lớn thì phổ hấp thụ quang có xu
hướng dịch chuyển về vùng quang phổ nhìn thấy
nhiều hơn. Tuy nhiên, như phân tích ở trên, cường
độ đỉnh hấp thụ quang không phụ thuộc vào kích
thước của chấm lượng tử mà chủ yếu phụ thuộc vào
hình thái học của chúng. Cụ thể là, trong khu vực
ánh sáng nhìn thấy và vùng tử ngoại, với cùng một
hình thái học, mẫu tam giác nhỏ P21H12-SV và tam
giác lớn P32H15-SV có phổ hấp thụ quang gần như
tương đồng nhau. Trong bốn mẫu chấm lượng tử
được nghiên cứu, mẫu P42H18 có số lượng nguyên
tử P nhiều nhất và cũng là mẫu chấm lượng tử nhạy
quang nhất nhưng khi có sự xuất hiện của khuyết tật,
hệ số hấp thụ quang của mẫu P41H18-SV gần như
không có sự khác biệt rõ nét so với các mẫu còn lại,
thậm chí, hệ số hấp thụ quang của P41H18-SV còn
kém hơn mẫu P29H14-SV. Kết quả này cho thấy kích

thước của chấm lượng tử không phải là yếu tố quyết
định cho khả năng hấp thụ quang của vật liệu phos-
phorene xanh khuyết tật đơn.

KẾT LUẬN
Chúng tôi đã trình bày chi tiết các thông số cấu hình
mô phỏng cho tất cả các mẫu BluePQD thuần và
BluePQD-SV, tính toán độ rộng vùng cấm và hệ số
hấp thụ quang. Đồng thời so sánh các tính chất
quang điện tử của các mẫu BluePQD thuần và các
mẫu BluePQD-SV tương ứng. Các kết quả cho thấy,
khi tăng kích thước của các chấm lượng tử thì độ
rộng vùng cấm của chúng giảm nhưng độ chênh lệch
không đáng kể. Tuy nhiên, các mẫu BluePQD-SV cho
giá trị độ rộng vùng cấm thấp hơn các mẫu BluePQD
thuần tương ứng khoảng 4 lần. Chúng tôi cũng chỉ ra
rằng sự thay đổi độ rộng vùng cấm có quan hệ chặt
chẽ đến sự xuất hiện của các hạt polaron dương trong
các chấm lượng tử khuyết tật đơn. Tính chất quang
được khảo sát thông qua hệ số hấp thụ quang theo
hàm năng lượng của photon tới cho thấy tám mẫu
chấm lượng tử trong nghiên cứu đều rất nhạy sáng,
chúng có khả năng hấp thụ quang từ vùng UV-C đến
vùng ánh sáng khả kiến và có xu hướng hấp thụ vượt
trội ở vùng UV-C. Song song đó, các mẫu BluePQD-
SV có đỉnh hấp thụ quang dịch chuyển về vùng UV-
A cũng như vùng ánh sáng khả kiến, hệ số hấp thụ
quang được tăng cường và hình thành các đỉnh tương
đối rõ nét trong hai vùng này. Đặc biệt là, khi chấm
lượng tử có sự bất đối xứng về mặt hình thái học cao,
hệ số hấp thụ quang của các chấm lượng tử này tăng
lên rõ rệt. Điều này có ý nghĩa quan trọng trong việc
thiết kế các thiết bị quang điện tử có tích hợp các chấm
lượng tử nhằm tăng hiệu suất chuyển đổi quang-điện
của vật liệu.

DANHMỤC TỪ VIẾT TẮT
BlueP: phosphorene xanh
BluePQD: chấm lượng tử phosphorene xanh
BluePQD-SV: chấm lượng tử phosphorene xanh
khuyết tật dạng đơn (single vacancy)
DFT: density functional theory
GGA: generalized gradient approximation
PBE: Perdew – Burke – Emzerhof – 1996
UV-A: ultraviolet – A
UV-C: ultraviolet – C
VASP: Vienna Ab initio Simulation Package

XUNGĐỘT LỢI ÍCH
Nhóm tác giả cam kết không có bất kỳ xung đột lợi
ích nào liên quan đến các kết quả đã công bố.
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Hình 5: Hệ số hấp thụ quang của các chấm lượng tử phosphorene xanh thuần và khuyết tật trên hai trục phân
cực ánh sáng x và y
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Bảng 3: Đỉnh hấp thụ quang cao nhất của các chấm lượng tử phosphorene xanh khuyết tật.

Mẫu Trên phương x (104 cm−1) Trên phương y (104 cm−1)

P22H12/P21H12 7,3/6,0 6,8/5,3

P30H14/P29H14 4,3/6,1 4,4/7,9

P33H15/P32H15 4,9/2,8 4,9/3,5

P42H18/P41H18 5,8/4,1 5,8/3,9
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ABSTRACT
In this research, we used first principles methods with density functional theory (DFT) to evaluate
simultaneously the electronic and optical properties of defect-free and single-vacancy blue phos-
phorene quantum dots. We used the generalized gradient approximation of the Perdew-Burke-
Ernzerhof (PBE) functional as exchange-correlation functional. We have shown that the band gaps
of these quantum dots can be varies in between 2.56 eV and 2.80 eV and the band gap decreases
with increasing the system sizes. In the presence of single vacancy, the band gap significantly
shrinks resulting from the shift of the conduction band towards the valence band. We also ob-
served additional polaron states close to the Fermi level, indicating the existence of dangling bonds
being established by the unbalanced charge Phosphorous atoms surrounding the defect sites. The
absorption coefficent increased noticably in the visible light range. The appearance of the polaron
states resulted in newly formed absorption peaks in the visible light range. Our results showed the
clear effect of defect on light conversion efficiency of solar panels embedding blue phosphorene
quantum dots.
Key words: quantum dots, blue phosphorene, solar cell

Cite this article : Dang M T, Duy N V A, Trang N T B, Tuan T Q, Dinh V A. Optoelectronic properties of 
blue phosphorene quantum dots: A first principles study. Sci. Tech. Dev. J. - Nat. Sci.; 2022, 
6(2):2131-2140.

2140
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