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TÓM TẮT
Trong bài báo này, tính chất điện tử và vận chuyển điện tử của vật liệu cấu trúc dải nano silicon
dicarbide dạng ngũ giác biên răng cưa (SS−pSiC2) một chiều, thụ động biên bởi nguyên tử hydro-
gen (H), pha tạp nguyên tử loại n (nitrogen: N) và nguyên tử loại p (boron: B) được nghiên cứu
bằng cách sử dụng lý thuyết phiếm hàmmật độ kết hợp với hình thức luận hàm Green không cân
bằng. Các tính chất điện tử như cấu trúc vùng năng lượng (BS), mật độ trạng thái (DOS), và mật độ
trạng thái riêng (PDOS) được khảo sát và so sánh với cấu trúc không pha tạp. Kết quả cho thấy rằng
tạp N có đóng góp các trạng thái xung quanh mức Fermi làm cho hệ chuyển từ bán dẫn sang kim
loại, sự đóng góp trạng thái của nguyên tử H cũng được ghi nhận nhưng rất nhỏ. Khi pha tạp B, hệ
vật liệu sở hữu đặc tính kim loại vì mức Fermi cắt ngang vùng con hóa trị. Với mức Fermi hạ xuống
đỉnh vùng hóa trị, sự đóng góp các trạng thái điện tử hóa trị của B là chủ yếu gần mức Fermi, và
thể hiện B là tạp loại p. Đặc tính vận chuyển điện tử cụ thể là khảo sát đặc trưng Volt-Ampe (đường
cong I−V) của linh kiện hai cực dựa trên SS−pSiC2 thụ động biên H cũng được khảo sát. Khi pha
tạp N, kết quả cho thấy dòng điện xuất hiện ngay khi điện áp phân cực có giá trị nhỏ, đây là đặc
trưng Volt−Ampere của kim loại. Giá trị dòng cũng có xu thế bão hòa khi điện áp cao. Cường độ
dòng lớn hơn trường hợp không pha tạp khoảng hai bậc độ lớn nhưng thấp hơn giá trị dòng của
SS−PGNR. Khi pha tạp B, giá trị dòng có xu thế bão hòa sớm hơn trường hợp pha tạp N khi điện áp
cao. Cường độ dòng nhỏ hơn trường hợp pha tạp loại n khoản một bậc độ lớn. Điều này có nghĩa
là cường độ dòng thu được với hạt tải chủ yếu là lỗ trống có giá trị nhỏ hơn trường hợp hạt tải chủ
yếu là điện tử. Kết quả cho thấy cấu trúc điện tử và dòng điện của các mẫu nghiên cứu phụ thuộc
nhiều vào nguyên tố tạp cũng như loại tạp pha. Khi pha tạp, hệ nghiên cứu đã chuyển từ bán dẫn
sang kim loại. Hơn thế nữa, với pha tạp loại p dòng các hạt tải chủ yếu là lỗ trống có cường độ
thấp hơn một bậc độ lớn so với dòng các hạt tải chủ yếu là điện tử (pha tạp loại n).
Từ khoá: dải nano silicon dicarbide dạng ngũ giác, nguyên lý ban đầu, tính chất điện tử, tính chất
vận chuyển điện tử

MỞĐẦU
Năm 2004, Andre Geim và Konstantin Novoselov đã
tách thành công một lớp đơn nguyên tử carbon từ
khối graphite bằng phương pháp bóc tách cơ học 1.
Điều này đã chứng minh sự tồn tại của một loại vật
liệu hai chiều (2D) được cấu thành từ carbon và được
gọi là graphene. Với graphene, các nguyên tử carbon
sắp xếp theo mạng hình lục giác. Graphene ở trạng
thái không gắn trên đế, các hạt tải của nó có độ linh
động vào khoảng 230.000 cm2/V.s ở nhiệt độ thấp và
120.000 cm2/V.s ở 240 K2. Bên cạnh những tính chất
điện tử đặc biệt là độ linh động cao, dẫn điện tốt thì
graphene còn có những tính chất nổi trội khác như độ
bền cơ học cao, là vật liệu siêu nhẹ và dẫn nhiệt tốt2,3.
Với những tính chất vật lý ưu việt và vượt trội của nó,
các vật liệu hai chiều đã gây ra sự hấp dẫn cho nhiều
nhà nghiên cứu lĩnh vực vật liệu.
Gần đây, enta-Graphene (PG), một cấu trúc các
nguyên tử C đơn lớp xếp hình ngũ giác đã được đề

xuất. Cấu trúc PG là tổ hợp của các nguyên tử C1
(lai hóa sp3) và các nguyên tử C2 (lai hóa sp2)4. Các
nghiên cứu tiên đoán PG là một bán dẫn có vùng cấm
gián tiếp với độ rộng vùng cấm là 3,25 eV 5,6. PG có
tính bán dẫn nội tại. Bên cạnh đó, các nghiên cứu
này cũng tiên đoán rằng PG có hệ số Poisson âm bất
thường, độ bền siêu cao và khả năng chịu được nhiệt
cao tới 1.000 K, vượt trội so với graphene. Vào năm
2016, Xia và cộng sự7 sử dụngphươngpháp lắng động
hóa pha hơi đã xác định rằng họ có thể nuôi định
hướng lớp PG lớn trên lá Cu. Tiếp theo sau nhiều vật
liệu cấu trúc đơn lớp dạng ngũ giác đã được đề xuất,
thí dụ như pentagonal silicon dicarbide (p−SiC2) and
pentagonal carbon nitride (p−CN2)8.
Nhằm mục đích giảm kích thước linh kiện, tấm PG
được cắt thành các cấu trúc giả một chiều được gọi là
enta-graphene nanoribbon (PGNR). PGNR có 4 loại:
ZZ, AA, ZA, SS. Để ổn định cấu trúc, tắt dần các liên
kết dư, các mẫu được thụ động biên bởi nguyên tử H.

Trích dẫn bài báo này: Ớn V V, Thanh L N, Hảo N V, Tiên N T. Tính chất điện tử và hiện tượng vận chuyển 
điện tử của silicon dicarbide nanoribbon dạng ngũ giác biên răng cưa pha tạp. Sci. Tech. Dev. J. - Nat. 
Sci.; 2023, 7(1):2560-2567.
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Trong đó, SS là loại đáng chú ý nhất không chỉ bởi vì
nó là bán dẫn mà còn vì nó là cấu trúc bền nhất trong
bốn loại PGNR. Sự hấp phụ các phân tử khí CO, CO2,
NH3 trên bề mặt cấu trúc này đã được nghiên cứu,
xác định được đặc tính hấp phụ của chúng9. Nghiên
cứu tính chất vận chuyển điện tử của SSPGNR pha
tạp thay thế (Si, P, N) và điều chỉnh biên cấu trúc đã
được thực hiện, kết quả cho thấy cấu trúc vùng năng
lượng và đặc trưng I−V của SSPGNR pha tạp P và N
thay đổi đáng kể so với mẫu nguyên sơ 10,11. Một hiện
tượng cũng rất đáng chú ý là cấu trúc PGNR có tính
đối xứng thấp hơn graphene nên việc pha tạp vào các
vị trí khác nhau trong vòng năm nguyên tử carbon
cũng thu được các đặc tính điện tử và vận chuyển điện
tử khác nhau12.
Với những đặc tính thú vị ấy của cấu trúc ngũ giác,
bằng việc tính toán dựa trên lý thuyết phiếm hàmmật
độ, sự ổn định cấu trúc và đặc tính điện tử của các
dãy nano p-SiC2 dạng ngũ giác (p-SiC2NRs) đã được
nghiên cứumột cách có hệ thống. Kết quả nghiên cứu
cho thấy p-SiC2NRs ổn định cấu trúc nhưng bị vênh.
Trong bốn dạng cấu trúc p-SiC2NRs (ZZ, ZA, AA và
SS) thì cấu trúc SS-p-SiC2NR được xác định ổn định
nhất về mặt nhiệt học và động lực học và có tính bán
dẫn13. Tuy nhiên, tính chất điện tử và vận chuyển
điện tử của cấu trúc SS-p-SiC2NR pha tạp chưa được
nghiên cứu, vì thế, bài báo này trình bày việc nghiên
cứu một cách có hệ thống tính chất điện tử và vận
chuyển điện tử của SS-p-SiC2NR pha tạp hai nguyên
tử tạp đại diện loại n (N) và loại p (B) trên cơ sở lý
thuyết phiếm hàm mật độ kết hợp với phương pháp
hàm Green không cân bằng. Các kết quả nghiên cứu
góp phần định hướng thực nghiệm và khả năng ứng
dụng của hệ vật liệu cho linh kiện vi điện tử 14,15.

VẬT LIỆU VÀ PHƯƠNG PHÁP
Các tính chất điện tử và vận chuyển điện tử của SS-
pSiC2 pha tạp nguyên tử tạp loại n (nitrogen-N) và
loại p (boron-B) thể hiện trên Hình 1, được nghiên
cứu bằng cách sử dụng lý thuyết phiếm hàm mật độ
kết hợp với hình thức luận hàm Green không cân
bằng16,17.
ự đa dạng của các thuộc tính điện tử và sự vận chuyển
điện tử của SS-pSiC2 một chiều bằng cách pha tạp
được lưu ý qua việc nghiên cứu các đặc tính điện tử
và vận chuyển của SS-pSiC2 thụ động biên H, và pha
lần lượt hai nguyên tử tạp khác nhau vào vị trí gần
biên. Tất cả cácmẫu được nghiên cứu đều được tối ưu
hóa bằng cách sử dụng phép tínhDFT trong phép gần
đúng GGA của Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)18,19.
Hơn nữa, 300 K được đặt cho nhiệt độ Fermi và lưới
k-point Monkhorst–Pack 1 × 1 × 21 được sử dụng.
Các hàm sóng điện tử được chọn bộ cơ sở zeta kép.

Để bỏ qua sự tương tác giữa các ảnh, không gian chân
không được đặt với kích thước 15 Å. Quá trình tối ưu
hóa hoàn tất khi lực dư trên mỗi nguyên tử nhỏ hơn
0,001 eV/Å.

Hình1: Cấu trúc tinh thể SS-pSiC2-4 pha tạpnguyên
tử tạp làN (hoặcB) với nguyên tử tạpởbiên (màuđỏ)
tại vị trí lai hóa sp3

Các tính chất điện tử như cấu trúc vùng năng lượng
(BS), mật độ trạng thái (DOS), và mật độ trạng thái
riêng (PDOS) được khảo sát cùng với các đặc tính vận
chuyển điện tử, cụ thể là đặc trưngVolt-Ampe (đường
cong I-V) của linh kiện hai cực dựa trên SS-pSiC2 thụ
động biên H20. SS-pSiC2 (SS-pSiC2-4) được chọn
với độ rộng bốn chuỗi nguyên tử để khảo sát, cấu trúc
có độ rộngnhỏ thể hiện rõ nét cấu trúcmột chiều. Các
cấu trúc được tối ưu và tính chất điện tử, vận chuyển
điện tử được tính bởi gói ATK21.

KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN
Pha tạp nguyên tử nitrogen
TrongHình 2, cấu trúc vùng năng lượng của SS-pSiC2

pha tạp nguyên tử tạp loại n (nitrogen-N) được trình
bày. Trong đó, đường không liền nét màu xanh vẽ
mức Fermi. Rõ ràng rằng SS-pSiC2-4 thuần có đặc
tính bán dẫn, độ rộng vùng cấm vào cỡ 1,9 eV dạng
vùng cấm gián tiếp 13 nhưng SS-pSiC2 pha tạp N sở
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Hình 2: Cấu trúc vùng điện tử của SS-pSiC2-4 chưa pha tạp (hình trái) và pha tạp loại n với nguyên tử tạp là N (hình
phải).

hữu đặc tính kim loại, mức Fermi cắt ngang vùng dẫn
con.
Vai trò của tạpN, (PDOS)DOS vàDOS được thể hiện
trên Hình 3.
Rõ ràng rằngN có vai trò đóng góp các trạng thái xung
quang mức Fermi làm cho hệ chuyển từ bán dẫn sang
kim loại với tạp loại n vì mức Fermi dịch chuyển lên
vùng dẫn21. Sự đóng góp trạng thái của nguyên tử
H cũng được ghi nhận nhưng sự đóng góp này là rất
nhỏ.
Để khảo sát tính chất vận chuyển điện tử của cấu trúc,
linh kiện được thiết kế (Hình 4). Cấu hình tạp đã
được tối ưu trước khi gắn vào linh kiện. Đây là linh
kiện hai cực với vùng tán xạ trung tâm.
Các kết quả tính toán về đường đặc tuyến Volt-
Ampere của linh kiện được trình bày trên Hình 5.
Đối với tính toán này điện áp phân cực được tăng với
bước tăng là 0,2 V, để làm thay đổi mức Fermi giữa
hai điện cực trái và phải, tạo thế cho vận chuyển điện
tử. Kết quả cho thấy dòng điện xuất hiện ngay khi
điện áp phân cực có giá trị nhỏ, đây là đặc trưng Volt-
Ampere của kim loại. Giá trị dòng cũng có xu thế bão
hòa khi điện áp cao. Cường độ dòng lớn hơn trường
hợp không pha tạp khoảng hai bậc độ lớn nhưng thấp
hơn giá trị dòng của SS-PGNR 10.

Pha tạp nguyên tử Bo
Tương tự, cấu trúc vùng năng lượng của SS-pSiC2 pha
tạp nguyên tử tạp loại p (boron: B) được trình bày trê
Hình 6. Trong đó, đường không liền nét màu xanh vẽ
mức Fermi. SS-pSiC2 pha tạp B sở hữu đặc tính kim
loại, vì mức Fermi cắt ngang vùng con hóa trị. Với

mức Fermi hạ xuống đỉnh vùng hóa trị thể hiện tính
chất tạp loại p.
Vai trò của các điện tử tạp đóng góp vào các trạng thái
điện tử quanh mức Fermi bởi vẽ PDOS thể hiện sự
đóng góp của tạp B được đánh giá (Hình 7). ự đóng
góp các trạng thái điện tử hóa trị của B là chủ yếu gần
mức Fermi, thể hiện B là tạp loại p.
Khảo sát tính chất vận chuyển điện tử của cấu trúc
nghiên cứu với thiết kế linh kiện như sơ đồ (Hình 8).
Cấu hình tạp cũng đã được tối ưu trước khi gắn vào
linh kiện. Đây là linh kiện hai cực với vùng tán xạ
trung tâm có vai trò của tán xạ tạp.
Các kết quả tính toán đường đặc tuyến Volt-Ampere
của linh kiện được trình bày trênHình 9. Đối với tính
toán này điện áp phân cực cũng được tăng với bước
tăng là 0,2 V. Kết quả cho thấy dòng điện cũng xuất
hiện ngay khi điện áp phân cực có giá trị nhỏ, đây là
đặc trưng Volt-Ampere của kim loại. Giá trị dòng có
xu thế bão hòa sớm hơn trường hợp pha tạp N khi
điện áp cao. Cường độ dòng nhỏ hơn trường hợp pha
tạp loại n khoảng một bậc độ lớn. Điều này có nghĩa
là cường độ dòng thu được với hạt tải chủ yếu là lỗ
trống có giá trị nhỏ hơn trường hợp hạt tải chủ yếu
là điện tử. Điều này liên quan đến đặc tính của khối
lượng hiệu dụng hạt tải.
Các kết quả tính toán thể hiện vai trò của tạp trong đặc
tính điện tử và vận chuyển điện tử. Tuy nhiên, giá trị
dòng có vẽ nhỏ hơn cấu trúc PG cùng loại. Điều này
có thể giải thích rằng, với pSiC2 là cấu trúc hai loại
nguyên tử trong khí đó PG chỉ có một loại nguyên tử
C nên tính đồng nhất cao hơn, tán xạ điện tử ít hơn22.
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Hình 3: Mật độ trạng thái DOS (hình bên trái) và mật độ trạng thái riêng PDOS (hình bên phải) của SS-pSiC2-10
khi pha tạp loại n với nguyên tử tạp là N. Đường không liền nét màu xanh biểu diễn mức Fermi.

Hình 4: Minh họa cấu trúc linh kiện hai cực trên nền vật liệu SS-pSiC2-4 pha tạp nguyên tử N tại vị trí biên

KẾT LUẬN

Bài báo trình bày việc khảo sát tính chất điện tử và
vận chuyển điện tử của hệ vật liệu giả một chiều SS-
pSiC2 khi được pha tạp các nguyên tử loại n (N) và
loại p (B). Kết quả cho thấy cấu trúc điện tử và dòng
điện của các mẫu nghiên cứu phụ thuộc mạnh vào
nguyên tố tạp cũng như loại tạp pha. Khi pha tạp, hệ
nghiên cứu đã chuyển từ bán dẫn sang kim loại thể
hiện rõ ở dạng của cấu trúc vùng điện tử và dạng của
đặc tuyến I−V. Kết quả nghiên cứu góp phần hiểu hơn
tính chất điện tử của SS−pSiC2 mới phát hiện, định
hướng thực nghiệm tổng hợp và ứng dụng vật liệu cấu
trúc mới này.

LỜI CẢMƠN

Nghiên cứu này được tài trợ bởi Trường Đại họcThủ
Dầu Một trong khuôn khổ đề tài DT.20.2-048.

DANHMỤC CÁC TỪ VIẾT TẮT
sp2: lai hóa một quỹ đạo s và hai quỹ đạo p của cùng
lớp vỏ nguyên tử để hình thành ba quỹ đạo tương
đương
sp3: lai hóa một quỹ đạo s và ba quỹ đạo p của cùng
lớp vỏ nguyên tử để hình thành bốn quỹ đạo tương
đương
SS-pSiC2: Penta SiC2 hai biên răng cưa
DOS: Mật độ trạng thái
PDOS: Mật độ trạng thái riêng
2D: Hai chiều
PG: Penta-Graphene
p-SiC2: penta-SiC2

p-SiN2: penta-SiN2

PGNR: Dải nano Penta Graphene
ZZ: Hai biên zigzac
AA: Hai biên ghế bành
ZA: Biên zigzac - biên ghế bành
SS: Hai biên răng cưa
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Hình 5: Kết quả tính toán về đường đặc tuyến Volt-Ampere của linh kiện nền vật liệu SS-pSiC2-4 pha tạp nguyên
tử N tại vị trí biên

Hình 6: Cấu trúc vùng điện tử của SS-pSiC2-4 chưa pha tạp (hình bên trái) và pha tạp loại p với nguyên tử tạp là B
(hình bên phải).
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Hình 7: Mật độ trạng thái DOS (hình bên trái) và mật độ trạng thái riêng PDOS (hình bên phải) của SS-pSiC2-4 khi
pha tạp loại p với nguyên tử tạp là B. Đường không liền nét màu xanh biểu diễn mức Fermi.

Hình 8: Minh họa cấu trúc linh kiện hai cực trên nền vật liệu SS-pSiC2-4 pha tạp nguyên tử B tại vị trí biên

SSPGNR: Dải nano Penta Graphene hai biên răng cưa
GGA: Gần đúng gradient tổng quát
PBE: Perdew–Burke–Ernzerhof
BS: Cấu trúc vùng
SS-pSiC2-4: pSiC2 hai biên răng cưa rộng 4 chuỗi
nguyên tử
ATK: Bộ công cụ Atomistix
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ABSTRACT
This paper presented the electronic transport properties of one dimensionally sawtooth – sawtooth
edge pentagonal silicon dicarbide nanoribbons (SS-pSiC2) doped n-type (nitrogen: N) atoms and
p-type (bore: B) atomsbased on the combination of the density functional theory and the nonequi-
librium Green's function formalism. Electronic properties such as the energy band structure (BS),
the density of state (DOS) and partial density of state (PDOS) were investigated and compared with
the undoped one. The results showed that N played a role in contributing to the Fermi-level optical
states that made the system transition from semiconductor to metal. The contribution of the state
of the H atom was recognized but this one was very small. When doping B, the material system
possessed themetallic properties because the Fermi level crossed the valence subregion. With the
Fermi level falling to the top of the valence band, the contribution of the valence electronic states
of B was mainly near the Fermi leve. This showed that B was a p-type impurity.
The electron transport properties were also investigated, specifically the Volt-Ampere characteristic
(I−V curve) of bipolar devices based on SS-pSiC2 whichwas passivatedbyH atomson the boundary.
When doping N, the current appeared as soon as the bias voltage had just a small value. This was
the Volt-Ampere characteristic of the metal. The current value also tended to saturate when the
voltage was high. The current was about two orders of magnitude larger than the undoped case
but lower than the current value of SS-PGNR. When doping B, the current value tended to saturate
earlier than the case of N doping when the voltage was high. The current was about an order of
magnitude smaller than the n-type doping case. This meant that the amperage obtained with a
predominantly hole carrier was smaller than that of a predominantly electron carrier. The results
showed that the electronic structure and the current of the studied samples strongly depended on
the doping element aswell as on the doping type. When doping, the studied system changed from
the semiconductor to metal. Furthermore, with p-type doping, the flow of mainly hole carriers was
one order of magnitude lower in intensity than that of mostly electron carriers (n-type doping).
Key words: pentagonal silicon dicarbide nanoribbon, initial principle, electronic properties,
electron transport properties
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