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TÓM TẮT
Khoa học vật liệu mới luôn là một trong những lĩnh vực nhận được sự quan tâm nghiên cứu nhiều
của các nhà khoa học trên thế giới. Trong những năm gần đây, các nhà khoa học vật liệu đã dành
nhiều sự quan tâm cho vật liệu graphene do vật liệu này có những tính chất đặc biệt và khả năng
ứng dụng tốt trong nhiều lĩnh vực công nghệ khác nhau. Phổ kích thích tập thể (hay phổ plasmon)
trong graphene đã cho thấy rằng vật liệu này có tiềm năng ứng dụng trong các thiết bị dẫn quang
với nhiều tính chất mong đợi nhưng lại tiêu tốn ít năng lượng hơn so với các vật liệu hiện tại. Bài
báo này tính toán phổ kích thích tập thể trong một cấu trúc graphene lớp kép, có xét đến ảnh
hưởng của nhiệt độ hữu hạn dựa trên hàm điện môi động trong gần đúng pha ngẫu nhiên. Kết
quả tính toán cho thấy trong vùng lân cận các điểm Dirac (vector sóng nhỏ), khi nhiệt độ tăng lên
từ không, tần số plasmon giảm nhẹ rồi lại tăng lên rất mạnh. Khi vector sóng nhận giá trị lớn hơn,
tần số plasmon là một hàm tăng khi nhiệt độ tăng lên. Kết quả khảo sát cho thấy, đóng góp của
mật độ hạt tải vào tần số plasmon bên trong hệ giảm đi đáng kể khi tính đến ảnh hưởng của nhiệt
độ. Phổ kích thích tập thể trong graphene lớp kép phụ thuộc khá mạnh vào nhiệt độ và không
nên bỏ qua trong các tính toán và đo đạc thực nghiệm.
Từ khoá: graphene lớp kép, hiệu ứng nhiệt độ, kích thích tập thể, gần đúng pha ngẫu nhiên

GIỚI THIỆU
Graphene, một cấu trúc hai chiều chỉ gồmmột lớp các
nguyên tử sắp xếp trên mạng hình tổ ong, đã thu hút
rất nhiều sự quan tâmnghiên cứu từ các nhà khoa học
trong hai thập kỷ gần đây do chúng sở hữu những tính
chất điện và tính chất quang đặc biệt cũng như khả
năng ứng dụng cao trong công nghệ so với các vật liệu
trước đó1–6. Các tính toán về graphene (graphene
đơn lớp – monolayer graphene – MLG) cho thấy, các
chuẩn hạt trong graphene là các fermion không khối
lượng với phổ tán sắc năng lượng là hàm tuyến tính
theo vector sóng và không tồn tại vùng cấm trong phổ
năng lượng7–9. Đặc tính này hoàn toàn khác với phổ
tán sắc parabol và vùng cấmhữu hạn trong khí điện tử
hai chiều truyền thống (two-dimensional electron gas
– 2DEG) đã được nghiên cứu trước đây10,11. Sự khác
biệt này được cho làmở ra cho graphenemột khả năng
ứng dụng rộng rãi trong lĩnh vực quang tử, quang điện
tử cũng như nhiều lĩnh vực khác nữa 4,8,9,12–17.
Graphene lớp kép (bilayer graphene –BLG) làmột cấu
trúc gồm hai tấmMLG song song và rất gần nhau đến
mức vẫn có thể xem BLG là hệ hai chiều lý tưởng. Với
cách tiếp cận này, BLG có nhiều tính chất vật lý khác
biệt so với các cấu trúc lớp đôi graphene (double-layer
graphene – DLG), một cấu trúc gồm hai lớp MLG với
khoảng cách đủ lớn18–21. Sự tương tác giữa các điện
tử trong hai lớpMLG làm các chuẩn hạt trong BLG trở
thành các chiral fermion có khối lượng với phổ tán sắc

parabol theo vector sóng trong vùng năng lượng thấp.
Sự khác biệt về bản chất các chuẩn hạt trong BLG kéo
theo sự xuất hiện của các đặc tính khác biệt của BLG
như hàm phân cực, hàm điện môi, đặc tính chắn, phổ
kích thích tập thể, … so với MLG và cả 2DEG truyền
thống8,9,22.
Phổ kích thích tập thể (hay phổ plasmon) trong vật
liệu đã được nghiên cứu từ sớm và được ứng dụng vào
việc chế tạo các thiết bị dẫn quang. Phổ kích thích tập
thể trong MLG ở cả nhiệt độ không và nhiệt độ hữu
hạn đã được nghiên cứu và công bố từ những năm
đầu của thế kỷ này cùng với đó là những đề xuất ứng
dụng trong nhiều lĩnh vực công nghệ khác nhau23–27.
Theo sau đó, phổ plasmon trong các cấu trúc nhiều
lớpMLGcũng được nghiên cứu và công bố28,29. Năm
2011, hiệu ứng chắn và kích thích tập thể trong BLG ở
nhiệt độ không được nhóm của Sensarma và các cộng
sự lần đầu tiên tính toán và công bố22. Các tác giả
Wang và Chakraborty30 đã khảo sát hiệu ứng chắn
và phổ plasmon trong BLG không pha tạp, cho thấy
nhiều kết quả thú vị. Trong những năm gần đây, các
tính toán về phổ kích thích tập thể trong cấu trúc lớp
có chứa BLG cũng được quan tâm, nghiên cứu 31–33.
Tuy nhiên, các công trình này bỏ qua ảnh hưởng của
nhiệt độ vì nhiều nguyên nhânmặc dù các nghiên cứu
trước đây đã chỉ ra sự đóng góp đáng kể của nhiệt độ
vào phổ plasmon trong các cấu trúc lớp 19,21,24,34,35.
Bài báo này trình bày các tính toán về phổ plasmon
trong BLG có xét đến hiệu ứng nhiệt độ trong gần

Trích dẫn bài báo này: Mện N V. Phổ plasmon trong graphene lớp kép ở nhiệt độ hữu hạn. Sci. Tech.
Dev. J. - Nat. Sci.; 5(3):1455-1460.
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đúng pha ngẫu nhiên bằng cách tìm điểm không của
hàm điện môi động phụ thuộc nhiệt độ. Các kết quả
tính toán bằng số được thực hiện bằng ngôn ngữ lập
trình C++; các đồ thị được vẽ trên phần mềmOrigin.
Bài báo được trình bày thành bốn phần: Phần 2 (Lý
thuyết) trình bày cơ sở lý thuyết về cách xác định phổ
kích thích tập thể trong BLG; Phần 3 (Kết quả và thảo
luận) trình bày những kết quả tính toán bằng số về
phổ kích thích tập thể; những kết luận chính rút ra
được trình bày trong Phần 4 (Kết luận).

LÝ THUYẾT VÀ PHƯƠNG PHÁP
NGHIÊN CỨU
Chúng tôi khảo sát các đặc tính của phổ kích thích
tập thể trong hệ graphene lớp kép trên nền điện
môi SiO2 (κSiO2 = 3,8), các tính toán có kể đến ảnh
hưởng của nhiệt độ hữu hạn. Cũng cần chú ý rằng
BLG được khảo sát trong bài báo này là cấu trúc BLG
có kiểu xếp chồng AB (AB-stacked bilayer graphene),
được xem là hệ hai chiều lý tưởng chứa các chuẩn hạt
fermion có khối lượng với tán sắc parabol ở vùngnăng
lượng thấp7,22,30. Cấu trúc này có đặc tính khác hẳn
so với cấu trúc BLG có kiểu xếp chồng AA 36 và với
các cấu trúc lớp đôi graphene đã được nghiên cứu
trong một số công trình trước đây18,19,21. Các công
trình này xem xét các hệ gồm hai lớp MLG song song
với khoảng cách đủ lớn (hàng chục nanomet) nên hệ
được xemnhư hai lớp chuẩn hạt Dirac fermion không
khối lượng với hệ thức tán sắc tuyến tính ở vùng năng
lượng thấp.
Phổ plasmon của hệ có thể xác định từ phương trình
điểm không của hàm điện môi động phụ thuộc nhiệt
độ19,21,28,31,37,38:

ε =
(
q,ωp − iγ,T

)
= 0. (1)

Trong phương trình (1), ωp là tần số plasmon ứng
với vector sóng q còn γ là hệ số hấp thụ của các
dao động plasma tương ứng. Trong trường hợp hấp
thụ yếu, ta có thể xác định phổ một cách gần đúng
từ điều kiện bằng không của phần thực hàm điện
môi19,21,28,31,37,38:

Reε
(
q,ωp,T

)
= 0. (2)

Trong phương pháp gần đúng pha ngẫu nhiên, hàm
điệnmôi động của BLGđược xác định bằng biểu thức

ε (q,ω ,T ) = 1− v(q)Π(q,ω,T ) , (3)

trong đó, v(q) = 2πe2/(κq) là thế tương tác
Coulomb trong không gian xung lượng, κ là hằng số
điệnmôi trung bình của lớp nền (SiO2) và không khí.

Π(q,ω,T ) là hàm phản hồi mật độ của BLG ở nhiệt
độ hữu hạn, có biểu thức 8,9,22:

Π(−→q ,ω ,T )

= g ∑
λ ,λ ′,

−→
k

∣∣∣(gλ ,λ ′
−→
k

)
(−→q )

∣∣∣2 f

Eλ ′−→
k +

−→q

− f

(
E λ−→

k

)
ω+Eλ ′−→

k +−→q
−E λ−→

k
+iη

(4)

Ở đây,
∣∣∣(gλ ,λ ′

−→
k

)
(−→q )

∣∣∣2 = [1 +

λ ,λ ′ cos2(θ−→
k
−θ−→

k +−→q )]/2 là hàm xen phủ trạng

thái và E λ−→
k
= λh2k2/(2m∗) là năng lượng của điện

tử trong BLG (m∗ = 0,033m0 là khối lượng hiệu
dụng của điện tử, m0 là khối lượng nghỉ của điện
tử). g = 4 chỉ thừa số suy biến, λ = ±1 tương ứng
với vùng dẫn và vùng hóa trị. f (x) là hàm phân bố
Fermi – Dirac, có dạng:

f (x) =

e

x−µ
kBT

+1
−1

, (5)

với µ là thế hóa học. Đối với BLG thì µ = EF
8,9,22.

Để thu được phổ kích thích plasmon trong hệ, ta cần
giải phương trình (2) với dạng hàm điện môi trong
phương trình (3) và dạng hàm phân cực được cho bởi
phương trình (4). Trong bài báo này, phương trình
(2) được giải số trên ngôn ngữ lập trình C++ bằng
phương pháp chia đôi khoảng cách. Các kết quả thu
được làm dữ liệu đầu vào để vẽ đồ thị biểu diễn phổ
trên phần mềm Origin, sẽ được trình bày trong phần
tiếp theo của bài báo.

KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN
Trong phần này, chúng tôi trình bày các kết quả tính
toán bằng số về phổ kích thích tập thể trong BLG
có xét đến ảnh hưởng của nhiệt độ. Các ký hiệu
EF ,kF ,TF lần lượt dùng đề chỉ năng lượng Fermi,
vector sóng Fermi và nhiệt độ Fermi trong BLG.
Hình 1 biểu diễn phổ plasmon trong BLG với mật
độ hạt tải n = 1012 cm−2 ở những nhiệt độ khác
nhau T = 0, T = 0,1TF , T = 0,2TF và T = 0,5TF .
Hình 1a cho thấy, nhiệt độ làm giảm nhẹ tần số
plasmon trong vùng vector sóng nhỏ nhưng lại làm
tăng rất mạnh tần số plasmon trong vùng vector sóng
có giá trị lớn. Trong vùng vector sóng nhỏ, nhánh
phổ trong hai trường hợp T = 0 (đường liền nét) và
T = 0,2TF (đường đứt nét) hầu như không phân biệt
được. Chúng chỉ tách nhau ra khi vector sóng nhận
giá trị từ khoảng 0,3kF trở lên. Khi nhiệt độ tăng
lên đáng kể, sự thay đổi tần số của phổ plasmon cũng
thay đổi đáng kể hơn như có thể thấy trên Hình 1b.
Các nhánh phổ đã tách nhau ra tại vị trí vector sóng
khá nhỏ, chỉ khoảng 0,05kF . Sự khác biệt của tần
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Hình 1: Phổ plasmon trong BLG, mật độ hạt tải n = 1012 cm−2 tại một số giá trị nhiệt độ khác nhau T = 0, T =

0,1TF , T = 0,2TF và T = 0,5TF . Vùng tô màu xám chỉ vùng kích thích đơn hạt (single-particle excitation – SPE)
của hệ ở nhiệt độ không.

số plasmon tại cùng một giá trị vector sóng ứng với
hai nhiệt độ khác nhau (T = 0,1TF và T = 0,5TF ) có
thể lên tới gần 20%, ở vị trí khoảng 0,5kF . Điều này
cho thấy cũng tương tự như trong các cấu trúc lớp
khác18,19,21,24,35, sự ảnh hưởng của nhiệt độ lên phổ
plasmon trong BLG là khá mạnh, không thể bỏ qua,
đặc biệt là đối với vùng vector sóng lớn.
Để tìm hiểu kỹ hơn ảnh hưởng của nhiệt độ lên phổ
plasmon, Hình 2 vẽ tần số plasmon như một hàm
theo nhiệt độ ở một vài giá trị vector sóng ứng với
hai mật độ hạt tải khác nhau n = 1012 cm−2 (a) và
n = 1013 cm−2 (b). Trên Hình 2a, tại các vị trí q =

0,1kF và q = 0,3kF , khi nhiệt độ tăng dần từ không
thì tần số plasmon giảm đi chút ít nhưng khi nhiệt độ
tiếp tục tăng thì tần số plasmon tăng lên rất mạnh.
Tại vị trí vector sóng có giá trị lớn hơn (q = 0,4kF )
thì tần số plasmon là một hàm tăng dần theo nhiệt
độ với mọi giá trị nhiệt độ được khảo sát. Các kết
quả này hoàn toàn phù hợp với kết quả đã được trình
bày trên Hình 1. Sự phụ thuộc như trên của tần số
plasmon vào nhiệt độ cũng tương tự như trường hợp
MLG trong các cấu trúc lớp đã được nghiên cứu trước
đây21,35. Có thể nhận thấy rằng, dạng của các đường
cong biểu diễn phổ plasmon trênHình 2b cũng không
khác nhiều so với Hình 2a mặc dù mật độ hạt tải đã
được tăng lên 10 lần. Tuy nhiên, sự giảm xuống của
tần số plasmon khi nhiệt độ tăng trong vùng lân cận
nhiệt độ không là rất khó nhận ra. Nói cách khác, sự
tăng lên của mật độ hạt tải trong BLG đã làm suy yếu
ảnh hưởng của nhiệt độ lên phổ plasmon trong BLG.
Cuối cùng, chúng tôi xem xét ảnh hưởng của mật độ
hạt tải trong BLG lên phổ kích thích tập thể trong
hệ, so sánh trường hợp nhiệt độ hữu hạn và trường
hợp nhiệt độ không. Trên Hình 3, chúng tôi vẽ phổ
kích thích tập thể trong BLG ở nhiệt độ hữu hạn
(T = 0,2TF ) và nhiệt độ không với hai mật độ hạt tải

khác nhau là n = 1012 cm−2 và n = 1013 cm−2 để có
sự so sánh. Các hình vẽ cho thấy mật độ hạt tải tăng
lên làm giảm đi đáng kể tần số plasmon trong hệ ở
cả nhiệt độ không và nhiệt độ hữu hạn. Sự thay đổi
tần số xảy ra nhiều hơn đối với trường hợp nhiệt độ
không. Kết quả này là do sự phụ thuộc của tham số
tương tác rs trong BLG vàomật độ hạt tải (rs ∼ n−1/2,
tương tự như trong 2DEG thông thường). Khimật độ
hạt tải tăng lên thì tham số tương tác giảm đi, làm cho
năng lượng plasmon cũng giảm theo9,22. Có thể nói
rằng, nhiệt độ đã làm giảm ảnh hưởng của mật độ hạt
tải lên đặc tính plasmon bên trong BLG.

KẾT LUẬN
Bài báo đã trình bày những tính toán bằng số về phổ
kích thích tập thể trong cấu trúc graphene lớp kép
trong gần đúng pha ngẫu nhiên có xét đến hiệu ứng
nhiệt độ. Kết quả cho thấy, sự phụ thuộc của tần số
plasmon vào nhiệt độ khi vector sóng lớn và nhỏ là
khác nhau. Trong vùng vector sóng lớn, nhiệt độ tăng
làm tần số plasmon tăng lên đáng kể trong khi tần số
này lại giảm đi chút ít khi nhiệt độ tăng nhẹ từ không
trong vùng vector sóng đủ nhỏ. Bên cạnh đó, mật độ
hạt tải trong BLG tăng lên làm giảmmạnh tần số plas-
mon và khi đó, phổ kích thích tập thể cũng phụ thuộc
yếu hơn vào sự thay đổi của nhiệt độ. Như vậy, phổ
kích thích tập thể trong BLG có xét đến ảnh hưởng
của nhiệt độ khác nhiều so với trường hợp nhiệt độ
không đã được khảo sát và trình bày trong các công
trình trước đây. Do đó, để cải thiện mô hình lý thuyết
thì việc tính đến ảnh hưởng của nhiệt độ khi khảo sát
đặc tính plasmon trong graphene lớp kép là điều cần
thiết.
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Hình 2: Tần số plasmon trong BLG như một hàm theo nhiệt độ tại các giá trị vector sóng khác nhau với mật độ
hạt tải n = 1012 cm−2 (a) và n = 1013 cm−2 (b).

Hình 3: Phổ plasmon BLG ở nhiệt độ T = 0,2TF và T = 0 với hai giá trị mật độ khác nhau: n = 1012 cm−2 và
n = 1013 cm−2 . Các đường chấm – gạch biểu diễn đường biên vùng SPE ở nhiệt độ không.

mã số 103.01-2020.11.
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2DEG: two-dimensional electron gas
BLG: bilayer graphene
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MLG: monolayer graphene
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ABSTRACT
Newmaterial technology is always one of the areas attracting a lot of attention from scientists over
theworld. In recent years, material scientists have been paid a large amount of interest in graphene
because this material has unique properties and application abilities in lots of technological fields.
Collective excitations (or plasmon dispersions) in graphene show that this material can be applied
in plasmonic devices with potential properties and less energy consumption, compared to recent
materials. This paper calculates collective excitations in bilayer graphene, taking into account the
effects of temperature within the random-phase approximation. The results demonstrate that in
the nearby Dirac points region (small wave vectors), as temperature increases from zero, plasmon
frequency decreases slightly and then increases significantly. With the largerwave vectors, the plas-
mon frequency behaves as an increasing function of temperature. Numerical calculations present
that the contributionof the carrier density toplasmon frequency in the systemnoticeably decreases
as taking into account the temperature effects. Collective excitations in bilayer graphene depend
strongly on temperature, therefore this factor should not be neglected in calculations to improve
the model and to make a better agreement with experimental results.
Key words: bilayer graphene, temperature effects, collective excitations, random-phase approxi-
mation
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