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23 

 

DOI:10.22144/ctu.jvn.2022.094 

NGHIÊN CỨU CẤU TRÚC VÀ TÍNH CHẤT ĐIỆN TỬ CỦA DÃY NANO P2C 

DẠNG NGŨ GIÁC BIÊN RĂNG CƯA BẰNG PHƯƠNG PHÁP MÔ PHỎNG 

PHIẾM HÀM MẬT ĐỘ 

Trần Yến Mi1*, Nguyễn Lê Hoài Phương2 và Nguyễn Thành Tiên1  
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ABSTRACT 

By using DFT simulation method, we generate p-P2C-SS nanoribbon 

sample from two-dimensional pentagonal p-P2C model. This nanoribbon 

model has two sawtooth edges and their edge residual bonds are 

neutralized by H atoms. Its viability is confirmed by phonon scattering 

spectroscopy. Our result shows that the p-P2C-SS only exists if it is 

composed by at least 10 atomic lines. Due to  quantum confinement 

effects, nanoribbon’s band gap is larger than that of 2D material, and its 

spatial distribution of band edge states are also limited. P-P2C-SS model 

is a type of semiconductor material with indirect energy gap and non-

magnetic.  

TÓM TẮT 

Bằng phương pháp mô phỏng DFT, dãy nano P2C dạng ngũ giác biên 

răng cưa (p-P2C-SS) được tạo ra bằng cách cắt tấm p-P2C ngũ giác hai 

chiều. Đây là dãy nano có hai biên dạng răng cưa và các liên kết dư ở 

biên được trung hòa bởi các nguyên tử H. Khả năng tồn tại của cấu trúc 

được khẳng định thông qua phổ tán xạ phonon. Kết quả cho thấy rằng dãy 

nano p-P2C-SS chỉ có thể tồn tại khi nó được tạo thành tối thiểu bởi 10 

dãy nguyên tử. Do ảnh hưởng của hiệu ứng giam cầm lượng tử nên khe 

năng lượng của dãy nano lớn hơn so với trường hợp của cấu trúc hai 

chiều, và sự phân bố của các trạng thái điện tử lân cận mức Fermi theo 

không gian trong dãy nano cũng bị giới hạn. Mẫu p-P2C-SS là loại vật 

liệu bán dẫn có khe năng lượng gián tiếp và không mang từ tính. 

1. GIỚI THIỆU 

Xuất phát từ sự bế tắc trong việc ứng dụng 

Graphene vào transitor và cảm biến khí, một số mẫu 

vật liệu ngũ giác mới đã được đề xuất thông qua 

phương pháp mô phỏng, chẳng hạn như Penta 

graphene (PG) (Zhang et al., 2015; Zhuang, 2019), 

Pentagonal silicene-dicarbide (p-SiC2) (Lopez-

Bezanilla & Littlewood, 2015; Tang et al., 2020), 

hay Penta-P2C (p-P2C) (Naseri et al., 2018; Sun et 

al., 2019; Liu et al., 2020). Để cải thiện và làm tăng 

khả năng điều khiển tính chất điện tử của các mẫu 

này, các nhà khoa học đã lần lượt cắt chúng theo 

nhiều hướng khác nhau để tạo ra các dãy nano có 

nhiều tính chất điện tử mới lạ (Rajbanshi et al., 

2016; Li et al., 2018; Correa et al., 2020; ; Tien et 

al., 2020; Mi et al., 2020; Mi et al., 2021). Tuy 

nhiên, cho đến hiện tại thì vẫn chưa có một công bố 

nào cho thấy sự tồn tại và các đặc trưng điện tử của 
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dãy nano được cắt ra từ p-P2C, đây là cơ sở để thực 

hiện bài nghiên cứu này. 

Cụ thể, mục tiêu của nghiên cứu này là mô 

phỏng lại cấu trúc hai chiều p-P2C và khẳng định sự 

tồn tại của nó bằng phổ tán xạ phonon. Tiếp theo, 

mô hình 2D được cắt thành các dãy nano p-P2C-SS 

có độ rộng khác nhau, nhưng chúng có cùng kiểu 

biên răng cưa, và các liên kết dư ở các biên đều được 

trung hòa bằng các nguyên tử H. Sau đó, các phổ tán 

xạ phonon của các dãy nano lần lượt được khảo sát, 

kết quả thu được cho thấy  điều kiện để mẫu có thể 

tồn tại là chứa tối thiểu 10 dãy nguyên tử. Phần còn 

lại của quá trình nghiên cứu là so sánh tính chất điện 

tử giữa p-P2C và p-P2C-SS. Thông qua việc phân 

tích cấu trúc vùng năng lượng, sự phân bố mật độ 

trạng thái và sự phân bố theo không gian của các 

trạng thái điện tử tại lân cận mức Fermi, kết quả cho 

thấy rằng do hiệu ứng giam cầm lượng tử mà tính 

chất điện tử giữa hai loại vật liệu này có sự khác 

nhau rõ rệt, cụ thể là về khe năng lượng và sự phân 

bố trạng thái điện tử trong không gian. Đồng thời, 

nghiên cứu này cũng chứng tỏ được rằng p-P2C-SS 

là loại vật liệu bán dẫn có khe năng lượng gián tiếp 

và không mang từ tính. 

 

Hình 1. Cấu trúc hình học của p-P2C được nhìn 

theo phương vuông góc (a) và theo phương song 

song (b) với bề mặt của mẫu, (c) là phổ tán xạ 

phonon 

Các quả cầu màu xám và tím lần lượt đại diện cho các 

nguyên tử C và P. Mỗi ô vuông màu đỏ giới hạn một đơn 

vị cấu trúc của mô hình. Đường đứt nét màu đỏ ở hình 

(c) đại diện cho giá trị 0 của tần số, với , X, và M là 

các điểm đối xứng cao trong không gian đảo. 

2. PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU  

Nghiên cứu này được thực hiện bằng phương 

pháp mô phỏng DFT thông qua phần mềm 

Atomistix ToolKit (ATK) (phiên bản 2017.1) 

(Smidstrup et al., 2019). Một số thông tin quan trọng 

về chương trình mô phỏng bao gồm: năng lượng 

tương quan trao đổi giữa các electron được dự đoán 

bằng phiếm hàm GGA/PBE (Perdew et al.,1996); bộ 

cơ sở plane wave; giả thế norm-conserving 

pseudopotential (Oliveira & Nogueira, 2008); lưới 

k-point Monkhorst-Pack (Monkhorst & Pack, 1976)  

3 × 3 ×  1 (đối với p-P2C) và 1 × 1 × 27 (đối với p-

P2C-SS); điều kiện hội tụ để các hệ đạt trạng thái cân 

bằng đối với năng lượng, lực, độ dịch chuyển và áp 

suất lần lượt là 10-6 eV/atom, 0,02 eV/Å, 0,001 Å và 

10-4 Gpa đối với p-P2C, và 10-8 eV/atom, 0,02 eV/Å, 

0,001 Å và 2.10-12 Gpa đối với p-P2C-SS. Bên cạnh 

đó, vùng chân không được dùng cho các mẫu theo 

hướng vuông góc bề mặt là khoảng 21 Å. Ngoài ra, 

cấu hình điện tử spin ban đầu được chọn cho p-P2C-

SS để khảo sát từ tính của hệ. 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

3.1. Cấu trúc hình học của p-P2C và p-P2C-

SS   

Bằng phương pháp mô phỏng DFT, p-P2C ngũ 

giác hai chiều được hình thành và trình bày như 

hHình 1(a) theo góc nhìn thẳng và Hình 1(b) theo 

góc nhìn song song với bề mặt của mẫu. Mô hình 

này thuộc nhóm đối xứng P-421m, với các hằng số 

mạng là a = b = 4,13 Å. Mỗi đơn vị cấu trúc (được 

giới hạn bởi hình vuông màu đỏ) có 4 nguyên tử P 

và 2 nguyên tử C, với các chiều dài liên kết vào 

khoảng P – P = 2,28 Å và C – P = 1,89 Å (Sun et al., 

2019). Ngoài ra, hình 1(b) cho thấy p-P2C được tạo 

thành bởi 2 lớp ngoài cùng chứa các nguyên tử P và 

lớp giữa còn lại chỉ bao gồm các nguyên tử C, do đó 

mẫu có độ gồ ghề (khoảng cách giữa hai lớp nguyên 

tử ngoài cùng) là khoảng h = 2,29 Å. Khả năng tồn 

tại của p-P2C được khẳng định thông qua phổ tán xạ 

phonon, hHình 1(c), với bằng chứng là không tồn tại 

các tần số âm.  

Từ mô hình trên, p-P2C lần lượt được cắt thành 

các dãy nano p-P2C-SS. Các dãy này có cùng đặc 

trưng là biên răng cưa (sawtooth-SS) và các liên kết 

dư tại biên được trung hòa bởi các nguyên tử H. Tuy 

nhiên, chúng có chiều rộng (W) khác nhau, mỗi 

chiều rộng được tính bằng tổng số dãy nguyên tử, 

với mỗi dãy nguyên tử tương ứng với một cặp 

nguyên tử P liên kết nhau. Hình 2(a), Hình 2(b) và 

Hình 2(c) cho thấy các dãy nano p-P2C-SS với các 

chiều rộng lần lượt là W = 8, 9 và 10. Đồng thời, các 
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hình này cũng đại diện cho một đơn vị cấu trúc của 

mỗi loại dãy nano tương ứng. Quan sát các hHiình 

2(a’), Hình 2(b’) và Hình 2(c’) lần lượt là các phổ 

tán xạ phonon tương ứng với mỗi dãy nano ở hHình 

2(a), Hình 2(b) và Hình 2(c),  ta dễ dàng nhận thấy 

rằng các mẫu p-P2C-SS có biên W = 8 và 9 đều 

không có khả năng tồn tại do đã xuất hiện các tần số 

âm, ngoại trừ mẫu p-P2C-SS có W = 10.  Do đó, W 

= 10 được tin tưởng là chiều rộng tối thiểu để có 

được vật liệu p-P2C-SS. Về các thông số cấu trúc 

của p-P2C-SS có W = 10, nó có các chiều dài liên 

kết không khác nhiều so với trường hợp của p-P2C, 

cụ thể là P – P = 2,27 Å và C – P = 1,88 Å và h = 

2,30 Å.  

 

Hình 2. Cấu trúc hình học của p-P2C-SS với các 

độ rộng lần lượt là W = 8, (a), W = 9, (b), W = 

10, (c), với các phổ tán xạ phonon tương ứng 

được trình bày ở hình (a’), (b’) và (c’)  

Đường đứt nét màu đỏ ở các hình (a’), (b’) và (c’) đại 

diện cho giá trị 0 của tần số, với  và Z là các điểm đối 

xứng cao trong không gian đảo. 

3.2. Tính chất điện tử của p-P2C-SS có W = 10 

Để thấy được ảnh hưởng của kích thước lên tính 

chất điện tử của mô hình p-P2C-SS, lần lượt các cấu 

trúc vùng năng lượng, mật độ trạng thái và sự phân 

bố theo không gian của các trạng thái điện tử lân cận 

mức Fermi giữa mẫu ngũ giác hai chiều p-P2C và 

dãy nano ngũ giác p-P2C-SS có W = 10 (từ đây về 

sau, p-P2C-SS có W = 10 được gọi là p-P2C-SS) 

được so sánh với nhau. Đầu tiên, hHình 3 cho thấy 

sự khác biệt về giá trị khe năng lượng giữa trường 

hợp p-P2C, hHình 3(a), có giá trị vào cỡ Eg = 1,89 

eV và trường hợp của p-P2C-SS, hHình 3(b), có giá 

trị vào cỡ Eg = 2,10 eV, mặc dù chúng vẫn là loại 

bán dẫn có khe năng lượng gián tiếp, điều này hoàn 

toàn phù hợp với quy luật chung về mối quan hệ 

giữa kích thước và khe năng lượng của vật liệu nano 

nói chung (Rajbanshi et al., 2016). Ngoài ra, hHình 

3(b) còn cho thấy p-P2C-SS là loại vật liệu không 

mang từ tính do có sự trùng lắp hoàn toàn giữa hai 

cấu trúc vùng năng lượng tương ứng với hai cấu 

hình spin, đây là một ưu điểm đặc biệt giúp chế tạo 

các loại linh kiện điện tử dựa vào p-P2C-SS mà 

không bị ảnh hưởng của từ trường.  

 

Hình 3. Cấu trúc vùng năng lượng của (a) p-P2C 

và (b) p-P2C-SS có W = 10  

Các đường cong màu xanh dương và màu tím trong hình 

(b) tương ứng với hai trạng thái spin của mẫu p-P2C-SS. 

Các chữ , X, M và Z là các điểm đối xứng cao trong 

không gian đảo. 
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Hình 4 cho thấy sự phân bố các trạng thái điện 

tử tại các mức năng lượng lân cận mức Fermi của cả 

hai mô hHình p-P2C, hHình 4(a), và p-P2C-SS, 

hHình 4(b). Do hiệu ứng giam cầm lượng tử diễn ra 

mạnh mẽ ở cấu trúc dãy nên có sự khác biệt về đồ 

thị DOS giữa hai hình 4(a) và 4(b). Nhìn chung, 

trạng thái điện tử ứng với quỹ đạo p của các nguyên 

tử P luôn đóng vai trò chủ đạo cho tính chất điện tử 

của các mẫu. Do đó, chính loại trạng thái điện tử này 

cũng chịu sự thay đổi lớn khi có sự tăng cường của 

hiệu ứng giam cầm lượng tử, và sự thay đổi này đã 

tạo ra sự khác biệt về khe năng lượng giữa p-P2C và 

p-P2C-SS. Đây cũng là xu thế chung của các loại vật 

liệu ngũ giác khi chuyển từ cấu trúc hai chiều sang 

cấu trúc dãy nano, trong khi thứ tự đóng góp của các 

loại trạng thái điện tử không đổi, thì chỉ xảy ra sự 

thay đổi ở mức năng lượng mà mỗi trạng thái đóng 

góp, từ đó làm thay đổi giá trị khe năng lượng.  

 

Hình 4: Sự phân bố mật độ trạng thái của (a) p-

P2C và (b) p-P2C-SS có W = 10 

Cuối cùng, việc so sánh sự phân bố theo không 

gian của các trạng thái điện tử lân cận mức Fermi 

giữa mẫu p-P2C, hHình 5(a) và Hình 5(c), và p-P2C-

SS, hHình 5(b) và Hình 5(d), được thực hiện, các 

quả bóng màu xanh dương và màu xanh lục lần lượt 

đại diện cho các quỹ đạo tương ứng với trạng thái 

điện tử ngay dưới mức Fermi (VBM- Valence Band 

Maximum, mức năng lượng cao nhất trong vùng hóa 

trị) và ngay trên mức Fermi (CBM- Conduction 

Band Minimum, mức năng lượng thấp nhất trong 

vùng dẫn) của mỗi mẫu. Hình 5(b) và Hình 5(d) cho 

thấy sự phân bố trạng thái theo không gian này bị 

giới hạn tại hai biên của mô hình p-P2C-SS, trong 

khi chúng luôn trải đều trên toàn không gian của mô 

hình hai chiều. Đây là tính chất nổi bật của nhóm vật 

liệu dãy nano ngũ giác p-P2C-SS so với một số nhóm 

còn lại, như của penta-graphene nanoribbon biên 

răng cưa (PGNR-SS) (Rajbanshi et al., 2016), hay 

penta-sicicene dicarbide biên răng cưa (p-SiC2-SS) 

(Mi et al., 2021). Điều này cho thấy khả năng hấp 

thụ có chọn lọc của p-P2C-SS nói chung. 

 

Hình 5. Phân bố theo không gian của các trạng 

thái điện tử lân cận mức Fermi  

(a) và (b) cho thấy sự phân bố trạng thái điện tử ngay 

dưới mức Fermi (VBM- Valence Band Maximum, mức 

năng lượng cao nhất trong vùng hóa trị), (c) và (d) cho 

thấy sự phân bố trạng thái điện tử ngay trên mức Fermi 

(CBM- Conduction Band Minimum, mức năng lượng 

thấp nhất trong vùng dẫn) 
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4. KẾT LUẬN 

Thông qua phương pháp mô phỏng DFT, mô 

hình ngũ giác hai chiều p-P2C có các thông số kích 

thước và tính chất điện tử phù hợp với các kết quả 

nghiên cứu trước đó đã được xây dựng. Từ đây, p-

P2C được cắt theo hướng phù hợp để tạo nên các hãy 

nano ngũ giác p-P2C-SS có cùng biên răng cưa, có 

các liên kết dư tại biên được trung hòa bởi các 

nguyên tử H nhưng với các độ rộng khác nhau. Việc 

phân tích phổ tán xạ phonon của các dãy nano, cho 

thấy một trong các điều kiện để loại vật liệu dãy 

nano p-P2C-SS tồn tại là độ rộng tối thiểu phải bằng 

10 dãy nguyên tử. Tiếp tục so sánh và phân tích tính 

chất điện tử giữa p-P2C và p-P2C-SS cho thấy rằng 

chúng vẫn là loại vật liệu bán dẫn có khe năng lượng 

gián tiếp, nhưng độ rộng khe đã tăng lên khi mẫu 

chuyển từ cấu trúc hai chiều sang cấu trúc dãy. Đặc 

biệt, kết quả nghiên cứu chỉ ra rằng p-P2C-SS là loại 

bán dẫn không mang từ tính, điều này tạo nên một 

lợi thế to lớn cho việc chế tạo các linh kiện điện tử 

dựa trên cấu trúc p-P2C-SS khi hoạt động dưới ảnh 

hưởng của từ trường.  

Ngoài ra, kết quả nghiên cứu cũng cho thấy 

chính trạng thái điện tử tương ứng với quỹ đạo p của 

các nguyên tử P trong cả hai loại mẫu đã quyết định 

tính chất điện tử của hệ. Đồng thời, chính hiệu ứng 

giam cầm lượng tử làm dịch chuyển sự phân bố 

trạng thái này theo năng lượng, từ đó làm cho khe 

năng lượng trong p-P2C-SS lớn hơn so với trường 

hợp của p-P2C. Cuối cùng, khả năng hấp thụ có chọn 

lọc nổi bật của p-P2C-SS khi sự phân bố theo không 

gian của các trạng thái điện tử tại lân cận mức Fermi 

chỉ tập trung chủ yếu vào vùng không gian giữa của 

dãy nano được chỉ ra. Tóm lại, qua sự phân tích trên, 

p-P2C-SS được hứa hẹn là loại vật liệu giúp tạo ra 

các cảm biến khí có hiệu suất cao và hoạt động tốt 

trong môi trường từ tính. 
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