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TÓM TẮT 
Trong nghiên cứu này, lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) được sử 
dụng để tiến hành tối ưu cấu trúc của các tấm PdSe2 (Palladium 
diselenide) hai chiều (2D p-PdSe2) với đơn lớp và đa lớp dạng ngũ 
giác. Năng lượng liên kết của đơn lớp và năng lượng hình thành 
của đa lớp được tính toán chi tiết và cho thấy mức độ ổn định tốt. 
Với đơn lớp p-PdSe2 năng lượng liên kết là -23.53 eV, năng lượng 
hình thành sau tối ưu của hai lớp ổn định ở mức -16.92 eV và năng 
lượng hình thành của ba lớp là -25.00 eV. Các khoảng cách của 
đa lớp cũng cho thấy sự ổn định sau tối ưu là 3.912 Å, kết quả này 
phù hợp với khoảng cách các lớp 2D p-PdSe2 mà các nhóm thực 
nghiệm bóc tách được. Điều này chỉ ra rằng, hoàn toàn có thể tạo 
được các vật liệu khối p-PdSe2 từ các tấm 2D xếp chồng lên nhau, 
tiến tới thiết kế các linh kiện điện tử dựa trên các tấm 2D p-PdSe2. 

Từ khoá: Lý thuyết phiếm hàm mật độ, ổn định cấu trúc, PdSe2 
dạng ngũ giác, vật liệu hai chiều 

ABSTRACT 
In this research, the density functional theory (DFT) framework was 
utilized to optimise the structures of two-dimensional (2D) pentagonal 
palladium diselenide (p-PdSe2) monolayers and multilayers. The 
binding energy of monolayer and the formation energy of the 
multilayer are calculated in detail and demonstrate good stability. For 
monolayer 2D p-PdSe2 the binding energy is -23.53 eV, while the 
optimized formation energy of the bilayer is stable at -16.92 eV and -
25.00 eV for trilayer. The bond lengths also show significant changes 
after optimization, with an increase in length observed in Pd-Se single 
bonds. The interlayer distances also exhibit stability after optimization 
at 3.912 Å, consistent with the interlayer distances of 2D layers 
experimentally exfoliated multilayers. This suggests the feasibility of 
synthesizing block materials p-PdSe2  from stacked 2D layers, paving 
the way for designing electronic components based 2D p-PdSe2 sheets. 

Keywords: Density functional theory, pentagonal palladium 
diselenide, two-dimensional, structure stability 

  



Tạp chí Khoa học Đại học Cần Thơ   Tập 60, Số chuyên đề: Khoa học tự nhiên (Toán-Lý)  (2024): 68-74 

69 

1. GIỚI THIỆU 

Cùng với sự phát triển của công nghệ bán dẫn và 
các cấu trúc vật liệu thấp chiều, các vật liệu hai chiều 
(2D) có các bước phát triển nhanh chóng 
(Novoselov et al., 2016). Trong tất cả các vật liệu 
2D được nghiên cứu và tổng hợp thành công, lớp 
kim loại chuyển tiếp dichalcogenides (TMDs) được 
đặc biệt chú trọng và có nhiều ứng dụng với các đặc 
tính vật lý mới, như độ rộng vùng cấm có thể thay 
đổi, các hiệu ứng về spin,…(Wang et al., 2012). Một 
trong số các vật liệu trong nhóm TMDs nổi bật phải 
kể đến là PdSe2 (Palladium diselenide) với các đặc 
tính cấu trúc như độ rộng vùng cấm có thể thay đổi 
được, các hiệu ứng từ và các đặc tính quang học dị 
hướng đã được tích hợp thành công trên các thiết bị 
điện tử và quang điện tử. (Puretzky et al., 2018; Tien 
et al., 2023). Vật liệu 2D PdSe2 dạng ngũ giác (p-
PdSe2) có kết cấu mạng trực giao và tính đối xứng 
thấp được biết đến là cấu trúc ngũ giác đầu tiên trong 
lớp vật liệu TMDs (Sun et al.,2015). Do có tính đối 
xứng thấp hơn nhiều so với các cấu trúc vòng sáu 
nên cấu trúc 2D p-PdSe2 có nhiều đặc tính mới lạ 
cho các ứng dụng quang điện tử (Zeng et al.,2020). 
Ngoài ra, các công trình nghiên cứu thực nghiệm 
trên tấm 2D p-PdSe2 dạng khiếm khuyết, có thể điều 
chỉnh được các đặc tính quang điện tử và xúc tác của 
lớp vật liệu này (Liang et al,.2020). 

Các công trình nghiên cứu trong nước về các vật 
liệu bán dẫn có cấu trúc vòng năm, đặc biệt là p-
PdSe2 đã được công bố cho thấy được các đặc tính 
điện tử và quang điện tử có thể định hướng ứng dụng 
được cho ngành công nghệ bán dẫn (Tien at al., 
2022). Ngoài ra, các hiệu ứng hấp phụ phân tử hữu 
cơ của p-PdSe2 dạng khiếm khuyết cũng vừa được 
công bố (Tien at al., 2024), cho thấy được khả năng 
ứng dụng trong cảm biến khí và cảm biến trong y 
sinh. Gần đây, vật liệu 2D p-PdSe2 được bóc tách 
thành công thông qua phương pháp lắng đọng pha 
hơi hóa học (CVD), được nuôi trên đế graphene 
SiC(0001), độ rộng vùng cấm đo được chính xác 
1.15 eV bằng phương pháp epitaxy chùm tia phân tử 
(MBE). Các tấm 2D p-PdSe2 bóc tách được có 
khoảng cách các lớp là 3.90 Å (En Li et al., 2018). 
Các nghiên cứu về độ ổn định cấu trúc của các chấm 
lượng tử, các đặc tính điện tử và quang điện tử của 
các chấm lượng tử QD-PdSe2 cũng cho thấy sự ổn 
định và khả năng ứng dụng của các mẫu chấm lượng 
tử này (Thao et al., 2024). Tuy nhiên, các nghiên cứu 
về các thông số ổn định cấu trúc hai chiều của p-
PdSe2 đa lớp làm cơ sở cho nghiên cứu, tổng hợp và 

giải thích cho thực nghiệm vẫn còn khá hạn chế. Vì 
vậy, độ ổn định cấu trúc của các tấm đơn lớp, đa lớp 
của vật liệu này được nghiên cứu nhằm có cơ sở dữ 
liệu đầy đủ để làm tài liệu tham khảo cho thực 
nghiệm và tiến tới nghiên cứu sâu hơn về các đặc 
tính điện tử và các hiệu ứng mới của lớp vật liệu 2D 
p-PdSe2. 

2. PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU  

Chúng tôi xây dựng cấu trúc 2D p-PdSe2 dạng 
ngũ giác đơn lớp, hai lớp (với khoảng cách ban đầu 
thay đổi) và ba lớp, sau đó tiến hành tối ưu cấu trúc 
và khảo sát sự ổn định cấu trúc. Các tính toán tối ưu 
cấu trúc bằng cách sử dụng lý thuyết phiếm hàm mật 
độ DFT, trong phép tính gần đúng GGA của 
Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE), thế tương tác Van-
Der-Waals Grimme cho DFT-D, được thực hiện bởi 
gói phần mềm CASTEP với hệ cơ sở sóng phẳng 
(Stewart et al., 2009) trong điều kiện lưới k-point 
1x1x1 theo ba phương x : y : z với năng lượng cut-
off là 600 eV. Áp vùng chân không 15 Å theo 
phương x vuông góc với mặt phẳng tấm (Jifeng et 
al., 2015) để tránh tương tác làm ảnh hưởng đến các 
cấu trúc tối ưu.  

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

Đầu tiên chúng tôi khảo sát sự ổn định của các 
cấu trúc, năng lượng liên kết BE  của đơn lớp 2D p-
PdSe2 sau tối ưu được xác định theo công thức sau 
(Yuan et al., 2017): 

 

( )total Pd Pd Se Se
B

Pd Se

E n E n E
E

n n
− −

=
+ ,       (1) 

trong đó 𝐸𝐸𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡 là năng lượng tổng cho 2D p-
PdSe2 mà ta đang xét; 𝐸𝐸𝑃𝑃𝑃𝑃 , 𝐸𝐸𝑆𝑆𝑆𝑆 lần lượt là năng 
lượng riêng của các nguyên tử Pd và Se; 𝑛𝑛𝑃𝑃𝑃𝑃, 𝑛𝑛𝑆𝑆𝑆𝑆 
lần lượt là số nguyên tử của Pd và Se. 

Kết quả cho thấy năng lượng liên kết của các 
mẫu 2D p-PdSe2 là -23.53 eV. Kết quả cũng cho 
thấy mẫu ổn định về mặt nhiệt động học. Điều này 
chỉ ra được sự ổn định của các cấu trúc 2D p-PdSe2 
với năng lượng liên kết ở mức khá thấp. 

Các thông số về độ dài liên kết trước và sau tối 
ưu nhìn chung có sự thay đổi không đáng kể, thấp 
hơn 2.5% so với cấu trúc chưa tối ưu, các độ dài liên 
kết có sự thay đổi lớn nhất phân bố đều khắp bề mặt 
tấm 2D mà chúng tôi khảo sát. 

https://link.springer.com/article/10.1007/s12274-018-2090-0#auth-En-Li-Aff1
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Hình 1. Cấu trúc 2D p-PdSe2 top view và side view với quả cầu màu xanh lá đại diện cho nguyên tử Pd 

và quả cầu màu vàng đại diện cho nguyên tử Se 

Chiều dài liên kết trung bình của các liên kết Pd-
Se và liên kết Se-Se ở các cấu trúc sau tối ưu được 
thống kê chi tiết trong Bảng 1. Kết quả cho thấy, các 
tấm 2D sau tối ưu có độ dài liên kết dài hơn so với 

trước tối ưu ở cả liên kết đơn Pd-Se và liên kết đôi 
Se-Se cho thấy độ vênh (buckling) của cấu trúc sau 
tối ưu tăng lên. Các độ dài liên kết ở các mẫu đơn và 
mẫu ghép khá tương đồng nhau sau tối ưu. 

Bảng 1. Giá trị trung bình của các độ dài liên kết trước và sau tối ưu của mẫu 2D p-PdSe2 

Mẫu 
Liên kết Trước tối ưu Đơn lớp sau tối ưu Hai lớp sau tối ưu Ba lớp sau tối ưu 

Pd-Se 2.438 2.450 2.451 2.447 
Se-Se 2.328 2.359 2.357 2.361 

Ghi chú: Chiều dài được tính bằng đơn vị Å 
 

Với sự ổn định cấu trúc của tấm 2D p-PdSe2 đơn 
lớp, hai mẫu đơn lớp được tiến hành ghép xếp chồng 
lên nhau, với sự tính toán cẩn thận lực tương tác 
Van-Der-Waals và độ vênh của cấu trúc (Gudelli, 
at al., 2021). Khoảng cách giữa hai lớp được thay 
đổi từ 2.5-4.6 Å, với mỗi bước thay đổi là 0.3 Å. Các 
góc nhìn và khoảng cách được thay đổi trước tối ưu 
được minh họa ở Hình 2 và Hình 3. 

Khoảng cách sau tối ưu của hai lớp ghép ở các 
mẫu dao động từ 3.869-3.972 Å (Hình 4). Với 

khoảng cách của hai lớp ghép trung bình được tính 
toán được là 3.912 Å. Điều này phù hợp với kết quả 
thực nghiệm là 3.9 Å đã được công bố trước đó (En 
Li et al., 2018), từ đó làm cơ sở để tính toán các đặc 
tính vật lý của các mẫu đa lớp 2D p-PdSe2. 

Để xác định độ ổn định cấu trúc của các mẫu sau 
tối ưu, năng lượng hình thành của mẫu gồm các lớp 
ghép được tính toán với công thức (Qingqing et al., 
2022): 

2form total PdSeE E nE= −
,        (2) 

  

https://link.springer.com/article/10.1007/s12274-018-2090-0#auth-En-Li-Aff1
https://link.springer.com/article/10.1007/s12274-018-2090-0#auth-En-Li-Aff1
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Hình 2. Ghép hai tấm 2D p-PdSe2 với khoảng cách 2.5 Å. (top vỉew và side view) 

 
Hình 3. Ghép hai tấm 2D p-PdSe2 với khoảng cách từ 2.8-4.6 Å 

với 𝐸𝐸𝑓𝑓𝑓𝑓𝑓𝑓𝑓𝑓 là năng lượng hình thành cho mẫu 
ghép 2D p-PdSe2,  𝐸𝐸𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡 là năng lượng tổng của 
mẫu sau tối ưu, 𝐸𝐸𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃2 là năng lượng của lớp đơn 
2D p-PdSe2, n  là số lớp ghép lên nhau.  Kết quả 
tính toán cho thấy các mẫu sau tối ưu có mức năng 

lượng hình thành trung bình vào khoảng -16.92 eV. 
Kết quả tính toán năng lượng hình thành và khoảng 
cách của các lớp sau tối ưu được tổng hợp trong 
Bảng 2. Tất cả các khoảng cách sau tối ưu của các 
mẫu phù hợp với kết quả thực nghiệm, mẫu có năng 
lượng hình thành thấp nhất là -17.00 eV điều này 
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phần nào chứng minh được các kết quả từ thực 
nghiệm, làm cơ sở tham khảo cho các nghiên cứu 
tiếp theo và tổng hợp vật liệu 2D p-PdSe2. Tiếp đến 
mẫu có năng lượng hình thành thấp nhất là -17.00 
eV được chọn, với khoảng cách hai lớp trước tối ưu 
là 3.7 Å để hình thành cấu trúc p-PdSe2 ba lớp (Hình 
5). Kết quả cho thấy khoảng cách sau tối ưu của mẫu 
ghép ba lớp khá ổn định và tương đồng với hai lớp, 

với khoảng cách hai lớp lần lượt là 3.806 Å và 3.840 
Å. Năng lượng hình thành được tính toán theo công 
thức (2) là -25.00 eV. Kết quả về khoảng cách của 
các lớp có độ chênh lệch rất nhỏ, thể hiện sự ổn định 
trong cấu trúc và không có sự thay đổi lớn so với 
mẫu ghép hai lớp, điều này là tín hiệu tốt để tiếp cận 
được cấu trúc khối của lớp vật liệu này. 

 
Hình 4. Các khoảng cách sau khi tối ưu của các lớp ghép 2D p-PdSe2 

 
Hình 5. Cấu trúc p-PdSe2 ba lớp trước tối ưu (a) và sau khi tối ưu (b)



Tạp chí Khoa học Đại học Cần Thơ   Tập 60, Số chuyên đề: Khoa học tự nhiên (Toán-Lý)  (2024): 68-74 

73 

Bảng 2. Khoảng cách sau tối ưu và năng lượng 
hình thành của lớp ghép 2D-PdSe2 

Khoảng cách 
trước tối ưu 

Khoảng cách 
sau tối ưu 

Năng lượng 
hình thành Eform 

2.5 3.869 -16.82 
2.8 3.897 -16.87 
3.1 3.888 -16.95 
3.4 3.939 -16.95 
3.7 3.928 -17.00 
4.0 3.905 -16.89 
4.3 3.901 -16.88 
4.6 3.972 -16.97 

Ghi chú: Khoảng cách được tính bằng đơn vị Å, năng 
lượng hình thành được tính bằng đơn vị eV 

4. KẾT LUẬN 

Tóm lại, trong nghiên cứu này, sự ổn định cấu 
trúc của đơn lớp và đa lớp 2D p-PdSe2 đã được khảo 
sát. Cụ thể, năng lượng liên kết của của đơn lớp, các 
chiều dài liên kết trước và sau tối ưu, khoảng cách 
của các đa lớp sau tối ưu và năng lượng hình thành 
của các lớp ghép đã được tính toán. Kết quả cho 
thấy, cấu trúc đơn lớp 2D p-PdSe2 có năng lượng 
liên kết -23.53 eV, cho thấy sự ổn định cấu trúc so 
với các công bố trước đó. Các mẫu ghép đa lớp cũng 

cho kết quả ổn định về khoảng cách giữa các lớp 
ghép, khoảng cách giữa hai lớp trung bình là 3.912 
Å, kết quả này phù hợp với khoảng cách các lớp từ 
thực nghiệm, với năng lượng hình thành của mẫu 
ghép ổn định nhất là -17.00 eV cho mẫu hai lớp và -
25.00 eV cho mẫu ba lớp. Các dữ liệu này cung cấp 
một cơ sở vững chắc để giải thích cho các kết quả 
thực nghiệm, đồng thời chứng minh được sự ổn định 
của cấu trúc đa lớp 2D p-PdSe2. Sự tương đồng và 
ổn định trong khoảng cách giữa các lớp cho thấy cấu 
trúc 2D p-PdSe2 có độ ổn định tốt và có thể ghép các 
lớp lại với nhau thành vật liệu khối. Điều này cũng 
làm nền tảng để tính toán độ bền của các dao động 
mạng tinh thể (phổ phonon), cấu trúc vùng năng 
lượng, hệ số hấp thụ quang, … với các cấu trúc dị 
chất của vật liệu 2D p-PdSe2 trong các nghiên cứu 
tiếp theo. Các dữ liệu sẽ làm tài liệu tham khảo cho 
các nghiên cứu tổng hợp lớp vật liệu p-PdSe2 thế hệ 
mới, có thể ứng dụng cho thực nghiệm. 
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