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TOM TAT

Trong nghién ciru nay, cac dac tinh dién ti, co hoc va quang hoc
cia hai dang cdu triic méi (y-Pnma va r-cubic) cho vt liéu SnS va
SnSe di dwoc khdo sat va so sanh véi cau tric co ban a-Pnma.
Bang tinh todn Iy thuyét phiém ham mcit dé, cdc hé cau tric moi
cho thay o bén vitng veé nang lwong gan véi hé co ban a-Pnma va
¢6 do bén co hoc tot. Cau truc vung nang lwong va cac ddc tinh
quang hoc thé hién rang cdu triic méi y-Pnma c6 kha ndng iing
dung cao trong pin quang dién va detector quang hoc, tuong tu
nhu cdu triic a-Pnma. Riéng cdu triic -cubic thi ¢6 thé dwgc phat
trién ing dung vé thiét bi quang dién.

Tir khod: Tinh chdt dién tir, tinh chdt co hoc, tinh chat quang hoc, 1y
thuyét phiem ham mdt do, SnS va SnSe

ABSTRACT

In this study, a detailed investigation of the electronic, mechanical
and optical properties of two novel structures (y-Pnma and 7-
cubic) of SnS and SnSe are performed and then compared to the
basic structure a-Pnma. Via density functional theory, our two
novel structures exhibit favorable energetic stability close to the
basic structure a-Pnma and good mechanical durability. Band
structure and optical properties of the new layered y-Pnma
structure demonstrate their potential application in photovoltaic
and optical detectors, similar to the conventional o-Pnma
structure. Besides, the m-cubic structure can be useful for
photovoltaic application.

Keywords: Electronic properties, mechanical properties, optical
properties, density functional theory, SnS and SnSe

1. GIOI THIEU

vao loqi Vé}t liéu c6 ving ban dan loai p véi do linh
dong 16 trong cao nén thuong duge dung trong ché

SnS va SnSe thude hé vt liéu ctia hop chat kim
loai nhom VI (Sn, Ge, Pb) v6i nguyén to chalcogen
(S, Se, Te). HE vat liéu nay c6 Umg dung rong rai
trong nhiéu nganh cong nghé ban dan nho vao dic
tinh ban dan dic trung, it doc hai, do bén héa cao va
trit luong ddi dao. Véi SnSe, vat lidu nay dugc xép
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tao transistor mang mong loai p, va co thé dung
trong t& bao quang dién, hay rit ndi troi trong vt
liéu nhiét dién (Chen et al., 2018). Vat liéu SnS
thong thuong ciing 1a ban din loai p v6i do rong
ving cam & 1,1 eV. Céc nghién ciru trong thoi gian
gan day di chi ra wu thé cua viéc sir dung SnS trong
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ché tao 16p hip thu loai p cua té bao quang dién, hay
trong detector va cac thiét bi quang dién tir (Antunez
etal., 2011; Koteeswara Reddy et al., 2015; Abutbul
etal., 2018; Avellaneda et al., 2018; Shi et al., 2018;
Patel et al., 2020; Zi et al., 2022).

O diéu kién thong thuong, SnS va SnSe déu c6
cAu trac 16p va ¢ dang cAu tric Pnma. O nhiét do
cao, hé Pnma c6 sy chuyén doi qua cau trac Cmem
(Chattopadhyay et al., 1984). Mot diém rat dang cha
¥ cua nhém vat liéu dang hop chét chalcogenide
dang xét 1a SnS va SnSe do6 1a dang thu hinh phuc
tap voi nhiéu dang pha tinh thé. Céc tinh toan phiém
ham mat d¢ trudc day da so sanh mot ) dang ciu
trac c6 thé ton tai cua nhom vat lidu nay (Zhou et
al., 2017; Wang et al., 2018), bao gém ca GeS va
GeSe (Nguyen & Makov, 2022; Li et al., 2023). Két
qua ctia cac nghién ctru truée du doan rang hé SnS
va SnSe c6 kha nang hinh thanh nhiéu dang ciu truc
tir dang 1ap phuong cho dén cau trac 16p. Gan day,
nhom nghién ciru ciia G. Makov va Y. Golan d tong
hop thanh cong 2 dang pha tinh thé hoan toan méi
cua SnSva SnSe la dang nano 7-cubic vao nam 2016
(Abutbul et al., 2016, 2018) va dang 16p y-Pnma vao
nim 2023 (Zakay et al. 2023). Két qua thyc nghiém
két hop vai tinh toan trén cho thdy rang ngoai dang
pha tinh thé Pnma hodc Cmem co ban duge nghién
ctru nhidu trudce day, nhom vat li¢u SnSe va SuS co
thé dugc diéu ché thanh vat liéu dang 1ap phuong,
tir don gian nhu fec dén 1ap phwong phuc tap dang
nano z-cubic, hay téng hop thanh nhiéu dang cdu
trac 16p khac. Cac pha tinh thé méi cua SnS va SnSe
chua duoc nghién ctu nhiéu va duge htra hen 1a mot
huéng phat trién méi trong cac ung dung vé pin
quang dién va nhiét dién.

2. PHUONG PHAP NGHIEN CUU

Phuong phap nghién ciru duge thyc hién 1a su
dung ly thuyet phlem ham mat d¢ (DFT) véi ham
song phang ban dau. Phuong phap nay hién dugc sir
dung rong rai va dd chung minh tinh tin cay
(Giannozzi et al., 2017). O nghién ctru nay, 1y thuyét
phiém ham mat d6 DFT duoc thuc hién thong qua
g6i mi ngudn mé Quantum Espresso (Giannozzi et
al., 2017). Céc céu trac ban dau dugc tdi wu hoa
bang phan mém Quantum Espresso v6i két qua thu
duwoc nhu Hinh 1.

Phuong phap DFT cho phép tinh toan dugc nang
lugng cac muc trang thai va dang ham song cua cac
hé phrc tap. Trén co s& do thi cac tinh chat 1y-hoa
ctia hé dang xét ¢6 thé dugc xac dinh. Cac md hinh
ctia nghién ctru duge thiét 1ap véi ham gia thé PBE-
GGA (Perdew et al., 1996) va st dung ham thé siéu
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mém (ultra-soft) dugc t6i uu hoa (Prandini et al.,
2018) c6 sy hiéu chinh vdW (Lee et al., 2010;
Chakraborty et al., 2020). Cac ham thé PBE nay da
duoc hiéu chinh dé cho gia tri t6i wu cho nang luong
va dang cAu trac dién tu (Prandini et al., 2018).

Bén kinh cét nang luong trong tinh toan DFT 1a
90 Ry v6i mang hé diém k trong ving Brillouin thir
nhit cho béi ludi Monkhorst-Pack (Monkhorst &
Pack, 1976)1a 8 x 8 x 8.

Hinh 1. Dang ciu tric cia cac hé (a) a-Pnma,
(b) ~Pnma va (¢) m~cubic cia SnS va SnSe.

Cac hat mau xanh la Sn, cac hat mau vang la chalcogen
(S hay Se). Dang dinh hwdng cua don vi tir d{én va bat
dién co so duoc mo td kem theo tung dang cau triic.

Tir cdu tric ving nang lugng, tinh toén tinh chat
quang hoc cua cac hé vét liéu dugc xac dinh qua cac
biéu thirc dugc thiét 1ap tir cac nghién ctu trude
(Makinistian et al., 2006; Rehman et al., 2019):

Phan ao ctia hé so dién moi duogc tinh tir cac mirc
nang lugng E; cua cau tric ving nang lugng:

£2(0) = 222 5 AFIRJiNiIPy 1) x Wi (1~
W;)8(Ey — E; — ho)d’k )

Trong d6, i va f1a cac trang thai chuyén mirc dau
va cudi, (f|B,|i) va (i|13ﬂ|f) 14 cdc phan tir ma tran
duoc xvéc di‘nh theo dinh hu;’)’ng cua dang cAu tric
tinh thé. Phan thuc cua hé so dién moi duoc tinh tir
phuong trinh Kramers—Kronig:

E1ap(@) =142 f°°‘”’£2“—ﬁ(“’)d '

2)
Tur d6 ta xac dinh duge chiét suat cua hé:
N =n + ik cho boi e = g + ig, = N2

H¢ s6 phan xa tng véi goc tdi truc dién:
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(=12 +k?
RO = Gvnzree ®)
Heé s6 hép thu n:
2k.®
n(w) = —— C))
c
Hé s6 truyén qua o:
o(@) = Re|~i-= (e~ 1) (5)
4r

3. KET QUA VA THAO LUAN
3.1. Chu tric va tinh chit co hoc ciia vat liéu
ban dan SnS va SnSe

3.1.1. Céu tric mang tinh thé cua vit liéu SnS
va SnSe

Céc mo hinh SnS va SnSe & ba dang vat liéu
dugc ti uu hoa bang DFT. Sau khi tdi uu hoa, thong
s6 hang s6 mang tinh thé va dang ciu tric ciia cac
hé tinh thé o-Pnma, y-Pnma va hé lap phuong 7
cubic dugc cho bdi Bang 1 va thé hién trén Hinh 1.
Két qua so sanh thong sb mang ctia mo hinh véi thuc
nghiém (Chattopadhyay et al., 1984; Abutbul et al.,
2016, 2018; Zakay et al., 2023) cho trong Bang 1 c6
d9 sai I¢ch nho, dudi 2,5%.

Bang 1. Thong s6 ciu triic mang tinh thé va do
chénh léch ning lrong lién két cia hé
SnS va SnSe déi véi ciu triic o-Pnma
twong irng

Hingsé mang a(A)b(A) c(A) AEf(eV)
Vat liéu SnS hé a-Pnma
DFT 4,01 4,29 11,23 0
Thuc nghiém 3,98 4,32 11,19 -
Vat liéu SnSe hé a-Pnma
DFT 4,17 441 11,54 0
Thyc nghiém 4,15 4,44 11,50 -
Vit liéu SnS hé y-Pnma
DFT 3,99 591 8,11 0,005
Thyc nghiém - - - -
Vit liéu SnSe hé y-Pnma
DFT 4,12 6,14 8,28 0,002
Thyc nghiém 4,14 6,12 8,33
Vit liéu SnS hé n-cubic
DFT 11,89 - 0,079
Thyc nghiém 11,60 -
Vit liéu SnSe hé 7-cubic
DFT 12,271 0,102
Thyc nghiém 11,97 -

O Hinh 1, ching ta co thé thay rang cac hé 16p
o-Pnma va y-Pnma cta SnS va SnSe déu do sy sap

Téap 60, S6 chuyén dé: Khoa hoc ti nhién (Todn-Ly) (2024): 40-51

42

xép céc cau truc don vi tir dién, gdm 1 nguyén tir Sn
lién két chu yéu véi 3 nguyén tir chalcogen (S hay
Se) va lién két yéu voi 2-3 nguyén tir chalcogen
khac. O hé a-Pnma trong Hinh 1a, cac don vi tir dién
nay dugc xép thanh 1 16p dang dinh hudng thing
dtng con ¢ hé y-Pnma & hinh 1b thi cac don vi tu
dién c6 xu hudng xép ngang. Riéng hé z-cubic &
Hinh lc c6 su sap xép rat phirc tap, khong phan rd
su dinh huéng chu yéu cua cac don vi tir dién. Diéu
nay thé hién su phirc tap cua dang ciu tric v6i 6 co
s gdm 64 nguyén tir trong khi & 6 co s& cua hai hé
Pnma chi c6 8 nguyén tir. Sy hinh thanh céu triic 16p
ctia hé SnS va SnSe kha twong tu voi cac dang cau
trac duoc du doan voi hé GeS (Nguyen & Makov,
2022). Trong nghién ciru vé GeS, hé nay cho thay
rang su khac biét vé dinh hudng cua don vi tr dién
1a do anh huéng cuia cap electron don 1¢ 1am thay doi
ba dang céu trac co ban gdm AX4E, AXSE va AX,
ctia m6 hinh 1y thuyét vé cau trac h¢ phén tr VSEPR
(Gillespie, 1963). Do do, su ton tai cia cdp electron
don 1¢ 14 yéu t6 quan trong anh hudong dén céu trac
lién két cua khong chi cac vat liéu SnS, SnSe ma con
ciia ca hé hop chat cua kim loai nhém VI véi
chalcogen.

Vé mat nang lugng, d6 chénh 1éch nang luong
lién két AEj cua cac hé nay dugc xac dinh nhu sau:

Ehé dang xét E hé alpha
N 3 (6)

Trong 46, Ej¢ dung x tuong ung véi nang luong
tinh dugc tr DFT cua ca hé, Exs ajpra 14 nang lugng
a-Pnma, N 1a sb hat c6 trong 6 co sé twong ting, con
s6 hat cua hé a-Pnma trong 6 co s 1a 8. BJ chénh
léch nang luong lién két ctia hé y-Pnma SnS va SnSe
s0 voi hé a-Pnma tuong ng 1a 0,005 eV va 0,002
eV. Pay 14 gi tri rat nho thé hién ring do bén cua
hai hé nay gan nhu 1a tvong dwong nhau. Véi hé 7-
cubic SnS va SnSe thi tri AEytuong mg 1a 0,079 eV
va 0,102 eV. Gia tri nay cho thay hé nay cling c6
mirc nang luong cao hon so véi hai hé cau tric 16p
noi trén. Do do, vé mat nang luong, do bén viing tur
cao dén thip xép theo thir tu sau: a-Pnma — »-
Pnma — 7-cubic trong cung mét vat ligu.

3.1.2. Tinh chdt co hoc

Dé xac dinh d6 bén co hoc va tinh 6n dinh cua
cu triic cc vat lidu dang xét, chiing t6i da khao sat
céc hé s6 dan hdi va mo-dun co hoc. Hé sb dan hoi
(Cj voi i, j = 1-6) duoc xéac dinh tir Iy thuyét vé co
hoc cta cac mang tinh thé (Born & Huang, 1996;
Mouhat & Coudert, 2014). Véi cac hé SnS va SnSe
dang 16p c6 6 hé s6 dan hdi can xét va chiung can
thoa méan diéu kién 6n dinh cua Born:
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(Ciqp + Cyp + C33) +2(Cpp + Cp3 + C34) >0
@)

Véi hé l‘ép phuong 7-cubic cac hé s6 dan hoi
thoa mén dicu kién Born cho dang 1ap phuong:

Cll - C12 > 0, Cll + 2C12 > 0, C4,4, > 0 (8)

Tl céc hé s dan hdi tinh duge nhu trén, ta xét
céc tinh chit co hoc cho boi Bang 2. Trén Bang 2,
theo diéu kién Born (Born & Huang, 1996; Mouhat
& Coudert, 2014) thi ta xac dinh dugc cdc mo-dun
khéi (B), mé-dun cit (G) va md-dun Young (Y) theo
cac phuong trinh sau:

9B = (Cy; + Cz; + C33)
+2(Cyp + Cp3 + C31)(8)

15G = (Cq1 + Cyp + C33) — (Cqp + Cp3 +
C31) + 3(Cas + Cs5 + Cop) ©
E =9BG(3B + G) (10)

v= (3B - 2G)/(6B +26) (11

Két qua tinh toan duoc so sanh véi cac két qua
nghién cuu thuc nghiém cho a-Pnma cho thay gia
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tri khéa twong duong cta céc tri $6 mo-dun. Tir do,
v6i 2 dang ciu trac méi 13 y-Pnma va z-cubic, ta
thiy rang cac mo-dun B, Y va G déu nho hon so véi
hé a-Pnma theo tht tw o-Pnma — y-Pnma — 7
cubic. Hé 16p a-Pnma va yPnma déu cho mo-dun
cét G nho hon déng ké so voi hai mo-dun khéi B va
Young Y cho nén bién dang cit ciia hé 16p s& d&
dang xay ra hon. O hé z-cubic, hé nay cho mo-dun
nho nhét nén s& ¢6 tinh chét co dé bi nén va dé bién
dang hon hai h¢ 16p. Mot chi s6 dang chu y can xét
la ti so B/G ciia mo-dun khdi va mé-dun cit, ti s6
nay néu 16n hon 1,75 thi vat liéu c6 dic tinh déo va
ngugc lai thi n6 cé tinh gion. Pac tinh co hoc nay
kha khéc biét giira cac vat liéu cuing ciu tric cua hai
hop chét SnS va SnSe. Hé a-Pnma cia SnS va cia
SnSe déu co tinh déo, con hé y-Pnma cia SnS va clia
SnSe lai thé hién tinh gion kha chénh 1éch (1,45 dén
1,71). Riéng hé 7=cubic SnS lai c6 tinh déo t6t (B/G
= 1,88) con h¢ 7-cubic SnSe thi 1a1 nghiéng ve tinh
gion (B/G = 1,59). Khi xét h¢ 50 Poisson v, néu hé
s6 nay co gia tri ¢ 0,1 thi twong tac chu yéu la tuong
tac cong hoa tri, con gia tri nay 1a 0,25 thi chu yeu
1a twong tac ion. Do d6, cac hé SnS va SnSe déu co
gid tri v vao ¢& 0,20 - 0,27 nén lién két chu yéu cua
ching déu 1a lién két cong hoa tri.

Bang 2. Céc hé s6 dan hdi va mé-dun khdi (B), mé-dun cit (G), mé-dun Young (Y) cung ti s6 B/G va hé
s0 Poisson v ciia cac hé cau tric SuS va SnSe

Cau

, Cn
truc

Cz Ciz Cn Cz Cs

Cy

Css  Ces B G Y B/G

a_
Pnma
SnS

94,9 539 22,1 593 17,9 838

2

6,3 253 458 453 257 64,7 1,76 0,26

y-Pnma

SnS 787

37,0 23,0 43,1 10,9 828

2

1,3 23,6 36,7 32,1 222 529 145 0,20

m-cubic

SuS 40,2

16,0 - - - -

1

3,2 - - 241 12,8 32,5 1,88 0,27

a_
Pnma
SnSe

77,6 439 153 46,6 13,1 58,7

1

9,5 17,2 34,1 343 189 479 181 0,27

y-Pnma

SnSe 473

28,7 98 393 202 79,9

1

9,5 182 352 379 22,1 52,1 1,71 025

m-cubic

SnSe 43,5

46 - - - -

7,5 - - 17,6 11,1 27,5 1,59 0,24

3.2. Céu tric viung ning lwong va mit do
trang thai cda vat li€éu ban dan SauS va
SnSe

3.2.1. Vat lieu SnS

CAu tric ving ning luong cua vt liéu s€ cho biét

gia tri cua d0 rong vung cam va dang vung cdm cung
vi tri diém cuc dai cua ving hoa tri va diém cuc tiéu
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ving dan. Hinh 2 da thé hién dang cu tric ving
ning lugng clia ba dang mang tinh thé véi hop chat
SnS. Dya vao vi tri xac dinh vi tri diém cuc dai cua
ving hoéa tri va diém cuyc tiéu ving dan, ta thiy ring
cac dang ban dan ciia hop chat SnS déu 14 ban dan
xién. Gia tri dg rdng viung cAm cta a-Pnma SnS 1a
1,1 eV rat phu hop vdi két qua thuc nghiém
(Antunez et al., 2011). V&1 hé #-cubic, d rdng ving
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cAm 16n hon ¢6 giatrila 1,32 eV, nho hon so véi gia
tri thuc nghiém 1a 1,53 eV (Abutbul et al., 2016).
Riéng hé y-Pnma SnS cho d6 rong ving cam hep la
0,36 eV. Tir cac gian dd mat do trang thai DOS tong
va riéng phan cho hé SnS cua cac ciu trac cho thiy
rang lién két ciia hé Sn-S 1a do sy dong gop cia
orbital S 3p va Sn 5p, tuy nhién & ving DOS gan
mirc Fermi thi ¢6 thém sy dong gép cua orbital Sn
5s. Piéu do tuong Ung voi sy xuét hién cua cap
electron don 1¢ gidng nhu di ban luén & cac nghién
ctru vé hé SnS, SnSe va GeS (Abutbul et al. 2016,
2018; Nguyen & Makov, 2022). Pinh gin miic
Fermi dac trung cho mtc d anh hudng cua cép
electron don 1¢ va su khéc biét cua dinh nay dan dén
céc cAu trac mang tinh thé va cu triic ving ning dic
trung & SnS.
3.2.2. Vit liéu SnSe

O Hinh 3, dang céu triic vung nang lugng cia ba
dang mang tinh the vdi hop chat SnSe dugc thé hién
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tuong tu. Dya vao vi tri xac dinh diém cuc dai cua
ving hoéa trj va diém cuc tiéu ving dan, ciing c6 thé
thdy rang cac dang ban dan cua hop chit SnSe déu
12 ban dan xién. Gia tri d6 rong ving cAm cua o-
Pnma SnSe 12 0,87 eV gan véi két qua thyc nghiém
thu duoc 12 0,9 eV (Antunez et al., 2011; Shi et al.,
2018). V6i hé z-cubic, d rong ving cAm 16n hon
vaco giatrila 1,21 eV, nho hon mét chit so véi gia
tri thye nghiém 1a 1,28 eV (Abutbul et al., 2018).
Riéng hé y-Pnma SnSe cho d6 rong ving cAm hep 1a
0,11 eV cling rat phu hop véi thue nghiém do dac 1a
0,10 eV (Zakay et al., 2023). Tir gian d6 mat d¢
trang thai DOS, chiing ta ciing thdy co sy xuat hién
ctia sy dong gop cua orbital Se 4s & dinh gin mirc
Fermi, danh dau su xuét hién cua anh hudng tur cap
electron don 1¢ trong lién két Sn-Se. Tuy nhién tir gia
tri ciia dinh gan mirc Fermi trong SnSe so véi SnS
thi yéu hon, cho nén anh huéng nay ciing it hon.

o508 a-Pnma (a) SnS a-Pnma
[ 37/ A 2 -
]1]—S3p —S3s :
. 10 : Sn 5p Sn 5s :
— 84 Dos :
2 ] i
w 4
-8 24
_B . - 0 T T T | T T
FRTe Y T RUTET a0 8 6 - 2 0 2 4 6
SnS »~Pnma
r (b) SnS y-Pnma
e \"
—S83p —S53s
Sn5p ——3Sn5s
DOsS
-8 X 5 YT R U ZT -10 -8 6 -4 2 0 2 4 6
SnS n-cubic (c) SnS z-cubic
1 10{——53p ——5S3s
0 Sn S5p Sn 5s
s 84 Dos
@ 2% £ 6+
w g 1
-4 4
-6 4 74
-8 T T T T T : 0:
I M R X r o =8 -6 4 2 0 2 4 6
E (eV)

Hinh 2. Ciu tric ving ning lwgng va mit d trang thai (DOS) ciia cac ciu triic SuS.

44



Tap chi Khoa hoc Pai hoc Can Tho

SnSe a-Pnma
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0 (a) SnSe a«—-Pnma

Se 4p Seas
84 Sn 5p Sn 5s i
= DOS 5
6 :
w 49
2
0 T ; T | T
£ - - - - 2
- X SY TR Uz 1 10 8 6 4 2 0 2 4 6
10 (b) SnSe »Pnma
Se dp Seds
81 Sn 5p Sn 5s
. w6 DOS
i S
w
-8 . - . . d - T T
XS Y 1 RO Z T 2 4 6
10 (c) SnSe x—cubic
Se 4p Seds
8 ] Sn 5p Sn 5s
;-. E 6 DOs
L2 2 4]
w
24
n -1 T v T v T T A T
-10 -8 -6 -4 -2 0 2 4 6
E (eV)
Hinh 3. CAu tric ving ning lwong va mat dd trang thai DOS ciia cic cAu tric SnSe.
Vi tri diém CBM-VBM la céc cham mau do
3.3. Dac tinh quang hoc va khi niang ung la 11,85; 12,70; 14,02 twong Gng v&i 3 hudng X, y,

dung
3.3.1. Vit liéu SnS

Hé sb dién m()i va céc déc tinh quan trong vé mit
quang hoc (h¢ s6 hap thy n, do truyén din quang o,
hé s6 phan xa R va chiét suit n) cia cac vat liéu SnS
duogc trinh bay theo gia tri nang luong cua photon
tdi tang dan tr 0 - 8 eV. Hé sb hap thy (n > 10* cm
1Y va truyén dan cao, d6 rong ving cAm trong khoang
1—2 eV la co sd cua vt liu cho ung dung quang
dién. Mit khéc, dic tinh hé s6 hap thy va truyén din
cao cung voi do rong vung cAm phu hop véi ving
photon can xét, tinh bat dang hudng vé quang hoc 1a
cac thong tin quan trong dé khao sat tmg dung cho
detector quang hoc (Antunez et al., 2011;
Avellaneda et al., 2018; Banai et al., 2014; Kumar
et al., 2021). So sanh cac md hinh a-Pnma SnS va
SnSe véi nghién ciru trude, hé sé dién moi tinh toan
duoc & day phu hop véi cac tinh toan DFT va thuc
nghiém (Nabi el al., 2003; Banai et al., 2014). Cu
thé nhu, hé sé dién méi ¢ tai E =0 eV cua a-Pnma
SnS tinh toan trong nghién ctru (Banai et al., 2014)
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z & Hinh la. Két qua DFT thu dugc ¢ nghién ctru
nay tuong tng la 12,15; 12,43; 13,54. Vung dinh
phé & cia a-Pnma SnS nam trong khoang 2-4 eV
twong ty nhu két qua cia nghién ctru (Nabi el al.,
2003 Banai et al., 2014). V6i hé a-Pnma SnSe thi
hé ) trung binh £ tai E=0 eV cho ca ba truc 1a 17,06
gan bang véi gia tri 17,95 cho boi nghién ctru trude
(Nabi el al., 2003), va ciing cho thay gia tri nay cao
hon so véi cau tric a-Pnma SnS. Cac nghién ctru
cua Nabi el al. (2003) va Banai et al. (2014) ciing
cho thiy cua dang céu triic a-Pnma cta SnS va SnSe
déu cho hé s6 hip thy quang vao ¢& 10° cm™ , phu
hop v6i két qua thu duge & Hinh 4 va Hinh 7. So
sanh voi hé ciu tric a-Pnma véi hé méi y-Pnma &
Hinh 4 va Hinh 5, hé 16p cuia ca hai cau trac a-Prnma
va y-Pnma cua SnS déu thé hién tinh bt déng hudng
cho 3 tryc Ox, Oy, Oz tuong Gng véi ba hudng
vector co s& cua hé hinh thoi. Tinh bat déng hudng
nay véi hé a-Pnma thé hién 1o rét voi ving ning
luong 1-4 eV, con véi hé y-Pnma thi tinh bat déng
hudng theo 3 truc kéo dai téi ving nang lugng cao
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hon. Hai h¢ 16p a-Pnma va y-Pnma cia SnS déu thé
hién kha niang hap thu manh vé6i hé sé hip thu quang
hoc 1 tir ving hong ngoai gan c¢& 1,24 eV va toan by
ving kha kién 1,65-3,26 eV. Kha ning nay thé hién
tinh hdp thu manh m > 10* cm cén thiét cho ving
hoat dong cua cac thiét bj quang dién tur va pin
quang dién (Antunez et al., 2011, Avellaneda et al.,
2018). Vat liéu y-Pnma cia SnS thé hién do hép thu
cao hon a-Pnma trong ving kha kién. Ngoai ra, hé
vat li€u a-Pnma c6 kha nang phan xa tir 30-50% &
ving kha kién, con hé y-Pnma thi hé s phan xa cao
hon tir 30-60% trong viing trén. Chiét suat ctia ca hai
hé 16p giam dan theo ning lwong photon t6i, dao
d6ng xung quanh gié trj 1a 3,5 & ving kha kién. Hon
thé, hé sb truyén dan cao nhét cia hé y-Pnma &
huéng Oz vuot gia tri hé s6 truyén din cao nhat cua
hé a-Pnma. Két hop v6i kha ning hip thu cao cua
7-Pnma SnS, didu nay co thé hién rang céu triic méi
7-Pnma SnS c6 kha nang tng dung vao thiét bi
detector quang hoc ¢ ving ning lugng hdng ngoai
va ca vung kha kién (Zakay et al., 2023). Xét vat liéu

Téap 60, S6 chuyén dé: Khoa hoc ti nhién (Todn-Ly) (2024): 40-51

7-cubic SnS 6 Hinh 6, ddc tinh quang hoc cta hé vat
liéu nay thé hién tinh ding hudng, hé s6 hip thu thip
hon hai vt liéu dang 16p va ca hé s6 phan xa R ciing
hé s6 truyén dan o ciing thip hon. Do d6, xét vé tinh
ung dung pin quang dién thi 7~cubic SnS s€ kém hon
vat li¢u 16p o-Pnma va y-Pnma va kho ting dung
trong detector quang hoc do tinh ding huéng ctia hé.
Nhin chung, ca hai vat liéu 16p déu thé hién dic tinh
quang hoc rat tét cho ung dung pin quang dién va
detector quang hoc, thé hién & d hap thu quang cao,
d6 truyén din cao va tinh bt déng hudng cao. Véi
vat liéu z-cubic SnS thi c¢6 thé ung dung vao pin
quang dién de tan dung do rong vung cam cao Vi
gia tri vung cAm tryc tiép vao ¢ 1,4 eV va tinh dang
huéng vé tinh chat quang hoc. Chu ¥ rang vat liéu
7-cubic SnS va 7-cubic SnSe ¢6 thé duge ché tao &
dang nano (Abutbul et al., 2016), do d6 cac dac tinh
quang hoc c6 thé dugc hiéu chinh thong qua viéc
thay doi kich thudc hat nano hodc pha tap mot cach
dé dang nho kich thudc hat nano cho tinh thé 1on.

(a) SnS a-Pnma
0

1.0{—R i n,
{—=r 5-. "
089 g 4+ N
2 0.6- o A
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0.2 1 14
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Hinh 4. Hé s dién méi (phan thuc 1 va phén 4o &) va cac dic tinh quang hoc (hé s6 hip thu 1 theo
10°cm’, do truyén din quang  theo 1/10"5s™!, hé s6 phan xa R va chiét suit n) ciia o-Pnma SnS
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(b) SnS »Pnma
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Hinh 6. H¢ s0 di€n méi va cac dac tinh quang hoc cia vat liéu z~cubic SnS

3.3.2. Vit liéu SnSe

Tuong tu nhu voi vat liéu SuS, hé sb dién moi va
cac dic tinh quan trong vé miat quang hoc dugc thé
hién & Hinh 7,8,9. O Hinh 7 va Hinh 8, hé 16p cua
céu triic a-Pnma va y-Pnma cia SnSe ciing thé hién
tinh bét ding hudéng cho 3 truc Ox, Oy, Oz tuong
ung voi ba hudng vector co so cua hé hinh thoi. Tuy
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nhién, so v&i hé SnS thi hé y-Pnma SnSe c6 tinh bét
ddng hudng thé hién rat & & ving nang luong thap
duc’ri 1 eV. Piéu nay tuong (mg véi do rong ving
cAm cuc hep chi vao ¢ 100 meV cua hé 7-Pnma
SnSe. V&i nhom vat liéu co do rong ving cim rat
hep nhu -Pnma SnSe c¢6 kha ning cho ving phd hap
thu rong to vung hong ngoai toi vung tu ngoai. Dang
pho hap thy rong dbi voi vat lidu c6 do rong ving
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cAm rat hep cta y-Pnma SnSe co thé duogc dich
chuyén theo huéng mong mudn bang cach pha tap
thich hop. Kha nang thay ddi ddc tinh quang dién tir
bang cach pha tap cho ciu tric nano cta hai hé ciu
tric moi y-Pnma va m-cubic cua SnS chua dugc lam
rd. Pay cling 1a mdt hudng nghién ctru kha hira hen
dé diéu khién tinh chét quang dién tir cua vat liéu
SnS va ca SnSe, nhu mot nghién ctru gan ddy vé dic
tinh phd cua vat liéu penta-graphene cho thiy viéc
(a) SnSe a-Pnma

2.0

Téap 60, S6 chuyén dé: Khoa hoc ti nhién (Todn-Ly) (2024): 40-51

pha tap c6 thé lam dich chuyén dinh phd hap thy tir
ving nang lugng cao t6i ving kha kién (Théo va ctv.
2022). Véi vat liéu c6 do rong ving cdm rat hep
tuong tu nhu cAu trac y-Pnma SnSe, mot nghién clru
gan day vé cham luong tur PdSe; cling chi ra rang
viéc pha tap thich hop thi c6 thé dugc hiéu chinh vi
tri dinh hap thy phé hip thu quang cuc dai va ving
phd (Thao va ctv., 2024).
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Hinh 7. HE so dién moi (phan thuc 1 va phan do &2) va cac dic tinh quang cia vat li€éu a-Pnma SnSe
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Hinh 8. H¢ s6 di¢n mdi va cac dic tinh quang hoc ciia vét li¢u j-Pnma SnSe
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(c) SnSe n—cubic
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Hinh 9. H¢ s6 di€n méi va cac dac tinh quang hoc cia vt liéu 7~cubic SnSe

Ciing nhu SnS, hai hé 16p a-Pnma va y-Pnma
clia SnSe cho kha ning hap thy manh véi hé s hip
thu quang hoc n > 10* cm™! tir ving hdng ngoai va
ving kha kién. Vat liéu j=Pnma cua SnSe thé hién
d6 hap thy kéo dai t6i ving nang lugng thap. Hé s6
truyén dan cao nhat ctia hé y-Pnma ciing vuot gia tri
hé sb truyén din cao nhit cia hé - Pnma. Hé sb
phan xa cua SnSe cao hon SnS dao dong quanh gia
tri 40% & ving kha kién va chiét suat ciia SnSe ciing
cao hon dao dong xung quanh gia tri 4,5 & vung kha
kién. Véi vat liéu z-cubic SnSe & Hinh 9, ddc tinh
quang hoc ciia hé vat liéu nay thé hién tinh dang
huéng nhu 7-cubic SnS va cling ¢6 hé ) hap thy, hé
s6 truyén dan, hé sb phan xa va chiét sut thip hon
hai vat liéu dang 16p. Két qua n6i chung thi hai vat
liéu 16p SnSe ciing thé hién dic tinh quang hoc rat
t6t cho g dung pin quang dién va detector quang
hoc twong tu nhu SuS. Vi vat liéu z-cubic SnSe thi
kha nang ung dung cho ung dung vao pin quang dién
teong duong hé vat liéu z-cubic SnS.

4. KET LUAN

Trong nghién clru nay, dac tinh dién tir va dic
tinh quang hoc ciia hai dang ciu trac méi (-Prnma
va z-cubic) cia vat liu SnS va SnSe da dugc khao
sat chi tiét va cung so sanh vdi cau trac co ban a-
Pnma tuong tmg. Két qua cho thdy d6 bén ning
lwong dugce sap xép theo thir ty thip dan tir o-Pnma
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— y~Pnma — m-cubic trong cung mét vat liéu. Tinh
chit co hoc cua cac dang cau trac duoc khao sat va
cho thay cac hé déu bén viing dudi tac dong co hoc.

V& céu tric ving ning luong thi d6 rong ving cdm
ctia hé 7-Pnma 13 ban dan rt hep (0,1 -0,36 eV) con
d6 rong vung cAm cua hé 7-cubic 16n hon so vdi hé
o-Pnma trong cing mdt mo hinh. Khao sat dac tinh
quang hoc cho thdy ring cac ciu trac 16p a-Pnma
va y-Pnma thé hién dic tinh quang hoc tot nhu do
hap thu va do truyén dan quang hoc cao phu hop véi
tiém nang tmg dung quang dién. Pong thoi cac vat
lidu dang 16p c6 d6 rong ving cdm hep hon va tinh
bét dang hu('mg 13 rét c6 thé img dung cho detector
quang hoc. Céu trac z=cubic SnS cb thé ung dung
vao thiét bi quang dién do c6 d6 rong ving cam cao
va tinh ddng hudng. Trén co so tinh todn nay, nghién
ctru da chi ra nhitng déc trung vé mit cau trac, tinh
chét dién tr va dic tinh co hoc - quang hoc dé lam
co so cho nhimg nghién ctru tiép theo hodc dinh
hudng ung dung ctia h¢ vat liéu SnS va SnSe cho
thiét bi quang dién tu.

LOI CAM TA

Nghién ciru nay dugc tai tro boi dé tai nghién
ctru khoa hoc cép co s¢ tur trrong Pai hoc Can Tho
nam 2024, ma so: T2024-53

Xin chan thanh cam on su hd trg vé nghién ctru
va thiét bi tinh toan tr Pai hoc Ben-Gurion, Israel.
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