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TOM TAT

Trong nghién ciru nay, cdc tinh chdt co hoc, dién tir va nhiét dién cia don lop ZnGesS, dugc
khdo sat bang phwo’ng phadp nguyén Iy dau diwea trén 1y thuyét phiém ham mdt do. Két qua cho thay
vit liéu ¢6 do on dinh cao va kha ndng chiu bién dang 1om véi giGi han khoang 0,18 va itng sudt tGi
han ~9,3 N/m. Cdu triic vung nang luong tznh bang PBE va HSE cho két qua twong dong, xdc nhdn
ZnGesS, la ban dan gzan tiép véi viing trong 1,20—1,83 eV, Sw phdn bé khéng dong nhdt cia cdc
diém cwec tri cho thay tinh linh hogt trong diéu chinh tinh chat dién tir. Ngoai ra, vat liéu thé hién
hiéu sudt nhiét dién dang chu y voi hé 56 Seebeck I6m (~2 mV/K tai 300 K) va hé 56 cong sudt cao,
ddc biét doi véi ban dan loai n. Nhitng két qua nay cho thdy ZnGeS | la vat liéu tiém néng cho cdc
ung dung nhiét dién va quang dién tu.

T khéa: Tinh chit co hoc; Cdu triic vimg ndng lheong; Tinh chdt nhiét dién; Pon 16p
ZnGeS,; Nguyeén ly dau.

ABSTRACT

In this study, the mechanical, electronic, and thermoelectric properties of the ZnGeS,
monolayer were investigated using first-principles density functional theory. The material
exhibits high stability and excellent mechanical flexibility, with an ultimate strain of ~0.18 and a
corresponding ultimate stress of ~9.3 N/m. Energy band structures from PBE and HSE calculations
consistently confirm an indirect band gap of 1.20-1.83 eV. The non-uniform distribution of band
extrema suggests strong sensitivity to external influences, enabling tunable electronic properties.
Furthermore, ZnGeS,shows promising thermoelectric performance, with a large Seebeck coefficient
(~2 mV/K at 300 K) and a high power factor, especially for n-type. These results highlight its
potential for thermoelectric and optoelectronic applications.

Keywords: Mechanical properties; Energy band structure; Thermoelectric properties;
ZnGeS, monolayer, First-principles theory.

ISSN 2615 - 9910 (ban in), ISSN 2815 - 5505 (online)
TAP CHI CO KHI VIET NAM, S6 340, thang 4 nim 2026 LY
cokhivietnam.vn



NGHIEN CUU - TRAO DOI

1. GIOI THIEU

Vit liéu hai chiéu (ZD) dang ndi 1én nhu
nhitng U:ng ctr vién ddy tiém nang cho cac thiét
bi tién tién va thong minh nhd s¢ hitu nhiéu uu
diém vuot troi vé tinh chat bé mat va dic trung
vat 1y [1, 2]. Ké tir khi graphene dugc phat hién
[3], mot cudc cach mang trong khoa hoc vat
liéu da dugc khdi xudng, mo ra huong nghién
clru méi cho nhiéu linh vye cong nghiép hién
dai. Dén nay, vat liéu 2D da chirng minh vai tro
quan trong trong céac linh vyc nhu nang luong,
nhiét dién, ban dan, quang dién tr va cam bién
[4, 5]. Nho nhiing dac tinh wu viét, viéc nghién
cfru va phat trién cac hé vat liéu nay van dang
t1ep tuc dugc day manh nham déap tmg cac yéu
cau ngay cang cao vé hiéu suat va kha nang tich
hop trong céc thiét bi thé hé méi.

Trong s6 cac vat liéu hai chiéu, nhom
dichalcogenides kim loai chuyén tiép (TMDs)
la mét trong nhiing hé dugc nghién ctiru sém va
rong rii, v6i cac dai dién tiéu bieu nhu MoS,,
MoSe,, WS, va SiTe, [6, 7] Nhitng vat liéu nay
khong ch1 the hién do bén co hoc tot ma con
s& hiru cac tinh chét dién tir va quang hoc noi
bat, md ra nhiéu hudéng ung dung tiém ning.
Trén nén tang d0, cac nghién ctru gan day da
mo rong sang cac cau trac phuc tap hon, dic
biét 1a vat liéu don 16p dang Janus [8]. Véi cdu
trac bat déi xtng noi tai, cac vt li¢u Janus cho
phép diéu chinh linh hoat cac tinh chat vat Iy
va mang lai nhiéu hiéu tng méi [8, 9]. Nhiéu
cong trinh da chtng minh tiém ning cua cac hé
Janus trong cac linh vuc nhu nhiét dién, quang
hoc va é&p dién, tir d6 thu hat sy quan tam dang
ké trong cong dong nghién ctru [9, 10].

Trong boi canh d6, vat ligu don 16p
ZnGeS, no6i 1én nhu mot hé vat ligu day trién
vong [11 12]. Cac nghlen ctru hién c6 cho thy
ZnGeS, s¢ hiru h¢ s6 ap dién cao cung kha nang
diéu ch1nh linh hoat céc tinh chét dién tu, tao

diéu kién thuan loi cho cac g dung trong thiét
bi co dién tur nano. Tuy nhién, cac nghién ctu
chuyén sau vé tiém ning tmg dung cua vat li¢u
nay van con han ché, dic biét trong linh vuc
nhiét dién. Nghién ctru nay tién hanh khao sat
céc tinh chat co hoc, dién tir va nhiét dién cua
don 16p ZnGeS,, trong dé cac phﬁn tich co hoc
Va dién tir dong vai tro nén tang dé danh gla do
6n dinh va kha nang diéu chinh tinh chat, con
cac thong s6 nhiét dién 1am rd hiéu suét chuyén
d6i nang lugng. Nhitng két qua thu duoc khong
chi gop phan lam séng t6 ban chat vat 1y cua
ZnGeS, ma con cho thdy tiém ning u’ng dung
trong cac linh vuc ning luong va thiét bi dién
tir tién tién.

2. PHUONG PHAP LUAN

Céc tinh chat dugc mo phong bang 1y
thuyét phiém ham mat d6 (DFT) str dung phan
mém Quantum ESPRESSO [6]. Tuong tac dién
tir—ion dugc md ta bang ham trao dbi—twong
quan PBE trong x4p xi GGA [2, 13]. Hiam song
phang véi ning luong cit 60 Ry duoc sir dung
cung diéu kién bién tuan hoan theo ba phuong
[14]. Bé moé phong hé don 16p, ving chén
khong 30 A duoc thiét 1ap nham loai bo twong
tac gitra cac 16p. Ving Brillouin duoc 1iy mau
bang ludi k 15 x 15 x 1 theo so d6 Monkhorst—
Pack [15]. CAu trtic duoc t6i wu hoa dén khi luc
trén moi nguyén tir nhé hon 10-° Ry/Bohr trong
diéu kién 0 K. Tinh chat nhiét dién dwoc tinh
toan bang BoltzTraP [14], tp trung vao hé sb
Seebeck va hé s6 cong sudt nham danh gia hiéu
sudt chuyén ddi nang luong cua vt lidu.
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Hinh 1. (a) Cdu triic nguyén tir 6 trang thdi can
bang ciia vt liéu don I6p ZnGeS, (Zn: mau tim,
Ge: mau xam va S: mau vang), (b) Su blen thién
cua nhiét do khi gia nhiét 300 K lén cdu triic vt
liéu. (c) Puong cong vmg sudt - bién dang khi thuc
hién bién dang kéo hai truc.

3. KET QUA VA THAO LUAN

3.1. Toi wu hoéa cau truc va tinh on dinh ciaa
vat li¢u

_ Céu tric don 16p ZnGeS, dugc t0i uu
hoa bang gidi thuat cyc tiéu nang luong BFGS,
xac dinh trang thai can bang ciia cac nguyén tr
nhu Hinh 1(a). Vat liéu gdbm bdn 16p nguyén
tir sap xép theo thir tr S—-Ge—Zn—S, hinh thanh
mang ludi luc giac dang t6 ong trong mit phang
xy. Hang s mang (a = b = 3.78 A) [11, 12]
dugc tim thdy phu hop véi cac bao cao trude,
cho thdy do tin cdy cua mé hinh. Do 6n dinh
cua vat liéu dugc danh gid thong qua hai tiéu
chuan nhiét dong hoc va co hoc. Hinh 1(b) mo
phong dao dong nhiét, cho thdy cau trac duy
tri 6n dinh & 300 K, khong xuat hién bién dang

dang ké, chtng to tinh bén nhiét tét. V& mit co
hoc, tiéu chuan Born (C,>|C,|>0va C >0)
[1 2] déu duoc théa man véi cac hang so dan
hdi cta vat liéu (C,,=C,, = 6545 N/m; CL2

31,22 N/m; va C = 17,12 N/m). T cac hang
sd dan hoi, module dan hoi (E = 50,56 N/m)
va module cit (G = 17,12 N/m) duoc xac dinh,
cho thay ZnGeS, c6 do cing thip hon mot sd
vat li¢u 2D khac [2, 13, 14], phan anh tinh linh
hoat co hoc cao va kha ning chiu bién dang tbt.

3.2. Tinh chit co hoc

Dé 1am rd tinh chit co hoc cta don 16p
ZnGeS,, bién dang kféo dugc ap dqu thong
qua viéc diéu chinh hang s6 mang nham khao
sat mdi quan hé tng sudt-bién dang dudi bién
dang hai tryc. Hinh l(c) cho thay ¢ giai doan
dau, ing suat ting gan nhu tuyén tinh theo bién
dang, tuan theo dinh luat Hooke va phan anh
mién dan hoi. Khi bién dang tiép tuc ting, (mg
xtr co hoc chuyén sang phi tuyén. Ung sut dat
gié tri cuc dai khoang 9,3 N/m tai bién dang
xap xi 0,18. Sau nguong nay, tng suit glam
dan, cho thiy sy mat on dinh co hoc ciia cdu
tric. Do d6, bién dang 0,18 dugc xem la gioi
han bén cua vat liéu. So v6i nhiéu vat liéu hai
chiéu khac [2, 6, 14], ZnGes, thé’ hién do bén
co hoc dang ké. Dicu nay cho thay tiém nang
ung dung cua vat liu trong cac thiét bi yéu cau
dd 6n dinh co hoc cao.

HSE

Ning lugng, eV
Ning lugng, eV
(=]

(@ 0,
Hinh 2. Cau truc ving nang liwong cua vat liéu don
lop ZnGeS, voi cac ham the nang PBE va HSE. &
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3.3. Tinh chit dién tir

CAu truc ving niang lugng cua don 16p
ZnGeS, dugc tinh toan bang hai ham trao d6i—
tuong quan PBE va HSE. Hinh 2 mo ta bién
dang ctia ciu trac ving ning lugng, cho thy
su tuong dong gitta hai phuong phap. Diéu nay
khang dinh d¢ tin cdy va tinh on dinh ciia mo
hinh tinh toan. Pinh ving héa tri (VBM) nam
tai diém M; trong khi day ving ddn (CBM)
dinh vi tai diém T, cho thiy vat liéu c6 ban chat
béan dan gian tiép, twong tu nhu két qua da dugc
béo céo [11]. Gia tri ving trong nang luong lan
luot 1a 1,20 eV (PBE) va 1,83 eV (HSE). Sy
phan bd khong dong nhat cia cac diém cyc tri
trong khong gian d6i tmg cho thiy cac trang
thai dién tor nhay véi cac tac dong bén ngoai
nhu bién dang hodc dién truong. Nho do, vat
liu c6 kha nang diéu chinh linh hoat tinh chat
dién tir, dong thoi voi ving tréng nam trong
ving kha kién, cho phép hap thu photon hi¢u
qua va phu hop cho cac ung dung quang dién
tr 1,2, 14].

3.4. Tinh chét nhiét dién
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Hinh 3. (a) Hé s6 Seebeck va (b) hé s6 cong sudt
cua vt liéu don lop ZnGeS, 6 cdac mikc nhiét do
khdc nhau.

Tinh chat nhiét dién cua don 16p
ZpGeS2 dugc danh gia qua }1@ s6 Seebeck va hé
sO cong suat trong mat phang nhu Hinh 3. H¢
sO Seebeck co tinh dang hudng, dat ~2 mV/K
tai 300 K va giam con ~0,64 mV/K ¢ 900 K. Su

suy giam ndy c6 lién quan dén sy linh dong cia
cac hat mang dién, khién phan bd ning luong
quanh mtrc Fermi tré nén déng déu hon va lam
giam hiéu tng khuéch tan ning luong. Hé sb
cong suit cling dang huéng nhung cao hon 1d
rét d6i v6i ban dan loai n, dat ~4,5 x 10" W/
msK?tai 900 K, duoc giy ra bai su khac biét vé
hinh thai ctia ving dan va ving hoéa tri. Vi thé,
don 16p ZnGeS, da cho thiy tiém ning tét trong
cac ung dung chuyén dbi ning luong [14].

4. KET LUAN

Nghién ctru nay phan tich cac tinh
chét co hoc, dién tr va nhiét dién cua don 16p
ZnGeS, bf?lr}g phuong phap nguyén ly dau. Két
qua cho thay vat li¢u c6 do on dinh cao, kha
nang chiu bién dang t6t va tinh linh hoat co hoc
dang ké. ZnGes, 1 ban dan gian tiép v6i ving
trong nam trong vung kha kién, phu hop cho
cac ing dung quang dién tir. Vat lidu ciing thé
hién hiéu suit nhiét dién tiém ning véi hé sb
Seebeck 16n va hé s cong suat cao, dic biét ddi
v6i ban dan loai n. Nhitng két qua nay cho thay
ZnGeS, la tmg cur vién ,trién vong cho cac umng
dung nang lugng va thiét bi dién tr tién tin. <
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