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TÓM TẮT 
Trong nghiên cứu này, cấu trúc armchair graphene đơn lớp 
nanoribbons (AGNRs) dưới ảnh hưởng của khuyết và tái cấu trúc tạo 
thành vòng 5-9 được đưa vào tính toán. Phương pháp gần đúng liên kết 
mạnh (TB) được sử dụng để khảo sát cấu trúc vùng năng lượng của vật 
liệu khi không có và có sự xuất hiện của điện trường ngoài. Bên cạnh 
đó, bài toán nhiệt điện cũng được thực hiện dựa trên phương pháp luận 
hàm Green. Kết quả khảo sát với M = 15 cho thấy rằng, độ rộng vùng 
cấm của vật liệu được chia thành hai vùng cấm con nằm quanh mức 
Fermi. Tùy thuộc vào các vị trí khuyết khác nhau, độ rộng vùng cấm sẽ 
thay đổi. Đặc biệt, dưới tác động của điện trường song song, độ rộng 
vùng cấm của vật liệu được điều khiển, dẫn đến sự thay đổi mật độ trạng 
thái (DOS) và hệ số Seebeck S của vật liệu. Như vậy, sự kết hợp của 
khuyết và điện trường ngoài mang nhiều tiềm năng để đưa vật liệu 
graphene hướng đến những ứng dụng trong tương lai. 

Từ khoá: Armchair graphene đơn lớp nanoribbons, cấu trúc vùng 
năng lượng, hệ số Seebeck, phương pháp gần đúng liên kết mạnh 

ABSTRACT 
In this study, the monolayer graphene nanoribbons (AGNRs) under the 
influence of vacancy and reconstruction to form a 5-9 ring were 
calculated. The Tight binding (TB) method is used to investigate the 
energy bands of the material without and with the presence of an external 
electric field. Besides, the thermoelectric based on Green’s function 
formalism is also examined. The results with M = 15 show that the band 
gap of the material is divided into two gaps located around the Fermi 
level. Depending on the different defect positions, the gap size is going to 
change. In particular, under the influence of the transverse electric field, 
the band gap of the material is controlled, leading to a change in density 
of states (DOS) and Seebeck coefficient S of the material. Therefore, the 
combination of defects and external electric fields has great potential to 
lead graphene materials toward future applications. 

Keywords: Monolayer armchair graphene nanoribbons, band 
structure, Seebeck coefficient, tight binding model 
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1. GIỚI THIỆU 

Với những tính chất đặc biệt của mình, các vật 
liệu carbon đã và đang thu hút sự quan tâm đặc biệt 
của các nhà khoa học, hứa hẹn đóng góp một vai trò 
quan trọng trong ứng dụng thực tế của lĩnh vực điện 
tử - bán dẫn trong tương lai. Các nghiên cứu trước 
đây đã chỉ ra rằng cấu trúc 2D hexagonal graphene 
đơn lớp có nhiều tính chất ưu việt như: vật liệu 
mỏng, trong suốt, độ linh động điện tử cao, phổ hấp 
thụ quang học đặc biệt đơn giản, cấu trúc điện tử độc 
đáo, ... (Zhang et al., 2005; Morozov et al., 2008; 
Meric et al., 2008; Du et al., 2008; Nair et al., 2008; 
Mak et al., 2008; Sheehy et al., 2009) và có tiềm 
năng rất lớn trong việc trở thành trung tâm cho sự 
phát triển của khoa học trong tương lai. Trong đó, 
công nghiệp bán dẫn – transistor và công nghiệp 
nhiệt điện là hai trong các lĩnh vực đang rất cần và 
mong đợi ứng dụng bởi vật liệu tiềm năng này. Tuy 
nhiên, đối với hexagonal graphene đơn lớp, độ rộng 
vùng cấm gần bằng không (Liu et al., 2009; 
Novoselov et al., 2012) dẫn đến việc phát triển các 
thiết bị điện tử dựa trên vật liệu này gặp nhiều hạn 
chế. Các linh kiện chế tạo từ vật liệu này sẽ hoạt 
động kém hiệu quả với việc điều khiển dòng on/off 
của vật liệu. Do đó, nếu như việc khắc phục hạn chế 
của vật liệu này thành công, tức là thành công trong 
việc mở độ rộng vùng cấm của vật liệu, thì việc khảo 
sát đặc trưng dẫn và các tính chất khác nhau của vật 
liệu để đưa chúng vào ứng dụng là hoàn toàn thuận 
lợi. Vì vậy, các nghiên cứu đã được tiến hành với 
các phương pháp khác nhau nhằm mở rộng vùng 
cấm của vật liệu, như cắt tấm graphene thành cấu 
trúc một chiều (Melinda et al., 2007; Chen et al., 
2007; Stampfe et al., 2009), sử dụng một vài lớp 
graphene (Ohta et al., 2006; Wang et al., 2016), pha 
tạp (Zanella et al., 2008), sử dụng điện trường (Yu 
et al., 2009; Vu et al., 2016; Vu et al., 2017; Vu et 
al., 2018) hoặc biến dạng cơ học (Ni et al., 2008),… 
Đặc biệt, việc sử dụng khuyết cũng được đưa vào sử 
dụng như tác nhân kích thích để điều khiển trạng thái 
dẫn của vật liệu (Topsakal et al., 2008; Sukhbir et 
al., 2020; Sahan et al., 2020). Tuy nhiên, các nghiên 
cứu về lĩnh vực này chủ yếu dựa trên phương pháp 
DFT với việc tối ưu thông qua các phần mềm 
chuyên dụng điển hình như Atomistix ToolKit 
(ATK) và Vienna ab initio simulation package 
(VASP). Việc khảo sát tính chất điện tử của vật liệu 
thông qua phương pháp gần đúng liên kết mạnh 
dường như còn khá khiêm tốn. Do đó, với mong 
muốn góp phần hoàn thiện hơn bức tranh về tính 
chất của vật liệu mới này bằng việc sử dụng phương 

pháp gần đúng liên kết mạnh, đồng thời đề xuất một 
phương pháp mới trong việc lựa chọn để điều khiển 
độ rộng vùng cấm của vật liệu, nghiên cứu hướng 
đến khảo sát tính chất điện tử của graphene 
nanoribbons dưới ảnh hưởng đồng thời của khuyết 
và điện trường ngoài. 

Cụ thể, trong nghiên cứu này, phương pháp gần 
đúng liên kết mạnh được sử dụng để tính toán và xây 
dựng mô hình khảo sát cấu trúc vùng năng lượng của 
vật liệu trong điều kiện khuyết và có tái cấu trúc tạo 
thành vòng 5-9. Đồng thời, kết quả nghiên cứu trước 
đó của Sahan et al. (2020) được so sánh với kết quả 
thu được để khẳng định tính đúng đắn của mô hình, 
cũng như từ đó đưa ra bộ tham số cấu trúc của vật 
liệu cho trường hợp này. Bên cạnh đó, bộ tham số 
được sử dụng để phát triển tính toán, khảo sát ảnh 
hưởng của các vị trí khuyết khác nhau lên đặc trưng 
dẫn của vật liệu; đồng thời kết hợp với điện trường 
ngoài để cho thấy ảnh hưởng đồng thời của khuyết 
và điện trường ngoài lên tính chất điện tử và nhiệt 
điện của vật liệu, từ đó đưa ra những dự đoán về khả 
năng ứng dụng vật liệu trong tương lai dưới tác nhân 
của kích thích ngoài.  

2. MÔ HÌNH VÀ PHƯƠNG PHÁP TÍNH 
TOÁN 

2.1. Mô hình 

 Trong mô hình khuyết một nguyên tử và 
không tái cấu trúc, tấm AGNRs được chia thành các 
ô với độ dài tấm ribbons là W=17.217 nm và được 
quy ước các tham số tương tác như thể hiện trên hình 
1(a). Cụ thể, năng lượng tương tác trong mô hình 
này bao gồm năng lượng t là tương tác giữa 2 
nguyên tử gần nhau nhất và tương tác mới được hình 
thành giữa hai nguyên tử thẳng hàng là t’. Dựa trên 
phương pháp gần đúng liên kết mạnh, mô hình tính 
toán được xây dựng theo 3 ô lân cận nhau. Đó là ô 
(0) và ô lân cận trái /phải là (-1)/(1). Trong đó, mỗi 
ô gồm 12 zigzag line thành phần. Tiến hành tương 
tự để xây dựng mô hình cho trường hợp khuyết một 
nguyên tử và có tái cấu trúc tạo thành vòng 5-9. Các 
năng lượng tương tác mới hình thành được đặt là t1, 
t2, t3, và t4, thể hiện trên Hình 1(a). Ngoài ra, mô hình 
tác động của điện trường song song lên tấm AGNRs 
cũng được xây dựng, như thể hiện trên hình 1(b). 
Trong nghiên cứu này, các vị trí sai hỏng xảy ra tại 
zigzag line thứ 6 lần lượt với các nguyên tử có vị trí 
tương ứng sẽ được tập trung khảo sát như được thể 
hiện trong Hình 1(c). 
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Hình 1. Mô hình tính toán và các tham số tương tác của cấu trúc AGNRs cho các trường hợp: (a) 
khuyết một nguyên tử không tái cấu trúc và khuyết một nguyên tử có tái cấu trúc; (b) mô hình tác 
động của điện trường song song lên tấm vật liệu; (c) vị trí các nguyên tử theo chiều rộng ribbons và 

khoảng cách từ gốc tọa độ đến vị trí tương ứng. 

2.2. Phương pháp tính toán 

Phương pháp gần đúng liên kết mạnh dưới dạng 
ma trận được sử dụng để xây dựng mô hình và khảo 
sát cấu trúc vùng năng lượng của AGNRs, khi đó, 
cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu được tính toán 
dựa trên biểu thức (1) (Cresti et al., 2008): 

i ij
i ij

H U i i t i j .= −∑ ∑      (1) 

Trong đó:  

 tij: năng lượng tương tác giữa nguyên tử thứ 
i và nguyên tử thứ j.  

Ui: tổng năng lượng của nguyên tử ở vị trí thứ i, 
bao gồm năng lượng nội tại của nguyên tử và thế 
nhiễu loạn. Năng lượng nội tại của các nguyên tử 
carbon được chọn bằng 0, năng lượng tại vị trí i sẽ 
được biểu diễn bởi năng lượng do điện trường song 
song gây ra theo từng vị trí tương ứng: i iU e.V= − , 
với 2i S / / iV V / E .y= − + , Vs là điện thế song song, 
E// là tổng giá trị điện trường song song, yi là khoảng 
cách từ gốc tọa độ đến nguyên tử thứ i (theo phương 
y) được biểu diễn trong Hình 1(c) và có giá trị tương 
ứng trong Bảng 1. 

Bảng 1. Khoảng cách từ gốc tọa độ đến nguyên tử thứ i, với 0
3

2
a.y =  

i  1 2 3 4 5 6 … … M 
( )y i  00y  01y  02y  03y  04y  05y  … …

 ( ) 01M y−  

Phổ mật độ trạng thái của vật liệu được tính toán 
dựa trên phương pháp luận hàm Green (Data, 2005), 
cụ thể như sau: 

với ( ) 1
G E i. .I H .η

−
= + −    

Bên cạnh đó, bài toán nhiệt điện cũng được thực 
hiện dựa trên hàm Green không cân bằng, khi đó hệ 
số S của vật liệu ứng với thế hóa học µ  và nhiệt độ 
T được tính toán dựa theo (D’Agosta, 2013) (3): 
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( ) ( )
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( ) ( ) ( ) ( )
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L ,T dE.T E . E .

h E

µ
µ

µ

µ
µ µ

+∞

−∞


=




−∂ = − ∂
∫

                (3) 
Trong đó, Te(E) là hệ số truyền qua của electron, 

được định nghĩa dựa trên hình thức luận hàm Green 
(Lewenkopf et al., 2013; Data, 2005): 

( ) ( )

( ) ( ) ( )( )
[ ]

e L D R D

L R L R R L

D D L R

T E trace G G

i

G E H

Γ Γ

Γ Σ Σ

Σ Σ

 =
 = −


= − − −

      (4) 

 ( )L RΓ : hàm tương tác bề mặt giữa cổng cực 
trái (phải) và vùng hoạt động của thiết bị. 

 GD: hàm Green vùng hoạt động của thiết bị. 

 ( )ef E, ,Tµ : hàm phân bố Fermi-Dirac. 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 
3.1. Khảo sát cấu trúc vùng năng lượng của 

AGNRs với ảnh hưởng của khuyết một 
nguyên tử 

Để cho thấy ảnh hưởng của khuyết một nguyên 
tử lên cấu trúc vùng năng lượng của AGNRs, tính 
toán được thực hiện cho hai trường hợp: (i) khuyết 
một nguyên tử và không có tái cấu trúc; (ii) khuyết 
một nguyên tử và có tái cấu trúc để tạo thành vòng 
5-9, kết quả được thể hiện cụ thể trên Hình 2.  

 
Hình 2. Cấu trúc vùng năng lượng của AGNRs trong các trường hợp: (a) mô hình hoàn hảo; (b) mô 

hình khuyết một nguyên tử, (c) mô hình khuyết một nguyên tử và tái cấu trúc tạo thành vòng 5-9 
(đường màu xanh), kết quả nghiên cứu trước (Sahan et al., 2020) (đường màu đỏ). 

Trên Hình 2(a), khảo sát cấu trúc vùng năng 
lượng của AGNRs với độ rộng ribbons ứng với M = 
15, thu được độ rộng vùng cấm của vật liệu Egap = 
543.6 meV, chứng tỏ với M = 15, vật liệu thể hiện 
tính chất bán dẫn – điện môi, điều này hoàn toàn phù 
hợp với những nghiên cứu trước đó (Duong et al., 
2021). Dưới ảnh hưởng của khuyết một nguyên tử, 
độ rộng vùng cấm của vật liệu được tách ra thành 
hai vùng cấm nhỏ, nằm gần mức năng lượng Fermi, 

như thể hiện trên Hình 2(b). Kết quả thu được tương 
tự cho trường hợp khuyết một nguyên tử và tái cấu 
trúc tạo thành vòng 5-9, thể hiện trên Hình 2(c). So 
sánh độ rộng vùng cấm của mô hình hoàn hảo và các 
mô hình khuyết, thể hiện trên bảng 2, độ rộng vùng 
cấm của AGNRs đã được thu hẹp lại dưới sự xuất 
hiện của khuyết, dự đoán khả năng điều khiển trạng 
thái dẫn của vật liệu với tác nhân là khuyết nguyên 
tử. 
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Bảng 2. Độ rộng vùng cấm của AGNRs khi khảo sát M = 15 với các trường hợp khác nhau  

Egap Mô hình 
hoàn hảo 

Mô hình khuyết 
một nguyên tử 

Mô hình khuyết 
và tái cấu trúc 

Kết quả nghiên cứu trước đó của mô hình 
khuyết và tái cấu trúc (Sahan et al., 2020) 

Eg1 (meV) 543.6 481.6 532.7 505.1 
Eg2 (meV) 481.6 452.2 474.7 

Đặc biệt, kết quả thu được ở mô hình tái cấu trúc 
gần như tương đồng với nghiên cứu trước đó của 
Sahan et al., (2020). Do đó, mô hình đã xây dựng và 
đưa ra bộ tham số cấu trúc để sử dụng tính toán cho 
cấu trúc AGNRs khuyết, thể hiện trên bảng 3. Đồng 
thời, theo những nghiên cứu trước đó, mô hình 
khuyết một nguyên tử và không tái cấu trúc tồn tại 
không bền, do đó, ở những phần sau, nghiên cứu sẽ 
thực hiện khảo sát cho trường hợp tái cấu trúc và tạo 
thành vòng 5-9. 

Bảng 3. Tham số cấu trúc sử dụng cho mô hình 
AGNRs khuyết và tái cấu trúc tạo thành 
vòng 5-9 

t0 t1 t2 t3 t4 

-2.45 -0.65 1*t0 1*t0 1*t0 
3.2. Ảnh hưởng của các vị trí khuyết lên tính 

chất điện tử của AGNRs 

Với sự xuất hiện của khuyết một nguyên tử và 
tạo thành vòng 5-9, cấu trúc vùng năng lượng của 
AGNRs đã có sự thay đổi đáng kể ở quanh mức năng 
lượng Fermi. Do đó, để thấy rõ hơn ảnh hưởng của 
từng vị trí khuyết khác nhau lên cấu trúc vùng năng 
lượng cũng như tính chất điện tử của vật liệu, các vị 
trí khuyết khác nhau được tiến hành khảo sát là VC 
= 3, 4, 5, 6, 7, 8, ứng với độ dài ribbons M = 15. Kết 
quả thu được thể hiện trên hình 3. 

 
Hình 3. Cấu trúc vùng năng lượng (đường màu xanh) và DOS (đường màu đỏ) của AGNRs ứng với 

các vị trí khuyết khác nhau là VC = 8, 7, 6, 5, 4, 3, ứng với (a), (b), (c), (d), (e), (f).   

Khảo sát ảnh hưởng của các vị trí khuyết khác 
nhau, kết quả cho thấy rằng dạng của các mức năng 
lượng trong cấu trúc vùng của vật liệu dường như 
không thay đổi khi ta thay đổi các vị trí khuyết. Tuy 
nhiên, độ rộng vùng cấm Egap1 và Egap2 có sự thay 

đổi rõ ràng ở các vị trí khuyết khác nhau. Cụ thể là, 
với độ rộng ribbons M = 15, tại vị trí khuyết trung 
tâm, ứng với VC = 8, độ rộng vùng cấm thu được là 
lớn nhất, ứng với các giá trị Egap1  và Egap2 là 532.7 
meV và 452.2 meV, như thể hiện trên Hình 3(c). 
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Trong khi đó, độ rộng vùng cấm thu được tại vị trí 
VC = 3 là nhỏ nhất, ứng với giá trị 439.1 meV và 
140.6 meV của Egap1 và Egap2, thể hiện trên Hình 3(f). 
Như vậy, kết quả trên đã chỉ ra rằng, đối với tấm 
AGNRs có độ dài ribbons tương ứng với M = 15 thì 
ảnh hưởng của khuyết tại vị trí tâm tấm ribbons là ít 
nhất, càng ra gần biên thì ảnh hưởng của khuyết 
càng mạnh mẽ. Bên cạnh đó, trên Hình 3(a) và 3(f), 
kết quả khảo sát DOS cũng cho thấy rằng, tại mức 
năng lượng Fermi ứng với vị trí khuyết tại biên thì 
điện tử tập trung cao nhất, ứng với vị trí khuyết trung 
tâm thì điện tử tập trung ít nhất. Điều này có nghĩa 
rằng với vị trí khuyết tại biên, khả năng chuyển đổi 
trạng thái của vật liệu sẽ thuận lợi hơn so với các vị 
trí khuyết khác, và khả năng chuyển trạng thái của 
vật liệu xảy ra khó nhất khi ta đặt vị trí khuyết ở 
trung tâm của tấm ribbons.  

Bên cạnh đó, khi khảo sát các vị trí khuyết khác 
nhau, ta nhận thấy rằng cấu trúc vùng và tính chất 
điện tử của vật liệu có xu hướng thay đổi theo chu 
kỳ 3p (với p là số nguyên). Cụ thể là sự thay đổi diễn 

ra gần như giống nhau tại các cặp vị trí khuyết VC 
= 8 và VC = 5, tương ứng với Hình 3(a) - 3(d); tại 
vị trí VC = 7 và VC = 4, ứng với Hình 3(b) - 3(e) và 
tại vị trí VC = 6 và VC = 3, ứng với Hình 3(c) - 3(f). 
Do đó, để khảo sát ảnh hưởng đồng thời của khuyết 
và điện trường ngoài lên sự thay đổi trạng thái dẫn 
của vật liệu, 3 đại diện ứng với 3 nhóm khuyết được 
tiến hành khảo sát là VC = 8, VC = 7 và VC = 6. Kết 
quả thu được thể hiện trên Hình 4. 

3.3. Ảnh hưởng đồng thời của khuyết và điện 
trường ngoài lên tính chất điện tử của 
AGNRs  

Hình 4 đưa ra bức tranh đầy đủ về sự thay đổi 
trong cấu trúc vùng, tính chất điện tử và độ rộng 
vùng cấm của vật liệu dưới sự ảnh hưởng đồng thời 
của khuyết và điện trường ngoài. Cụ thể là ở Hình 
4(a) – (c) thể hiện cấu trúc vùng năng lượng và DOS 
của AGNRs ứng với các vị trí khuyết khác nhau tại 
Vs = 0.5 V; Hình 4(d) – (f) cho thấy ảnh hưởng của 
các giá trị điện thế Vs khác nhau lên độ rộng vùng 
cấm của vật liệu. 

 
Hình 4. Cấu trúc vùng năng lượng (đường màu xanh) và DOS (đường màu đỏ) của AGNRs với Vs = 
0.5 V tại các vị trí khuyết khác nhau VC = 8, VC = 7 và VC = 6 ứng với các hình (a) – (c); Độ rộng 

vùng cấm được vẽ như hàm của các giá trị Vs ứng với các vị trí khuyết tương ứng (d) – (f).  
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Kết quả trên hình 4(a) – (c) cho thấy rằng với sự 
xuất hiện của điện trường ngoài, độ rộng vùng cấm 
của vật liệu được thay đổi một cách mạnh mẽ, tùy 
theo các vị trí khuyết khác nhau. Trong đó, khảo sát 
với Vs = 0.5 V ứng với vị trí khuyết là VC = 8, các 
độ rộng vùng cấm Egap1 và Egap2 giảm còn 528.0 
meV và 431.2 meV. Tuy nhiên, kết quả thu được là 
khác cho vị trí khuyết VC = 7 và VC = 6. Cụ thể là 
dưới tác dụng của điện trường ngoài, đối với vị trí 
khuyết VC = 7, độ rộng vùng cấm Egap1 là tăng còn 
Egap2 là giảm so với khi chưa áp trường. Điều ngược 
lại xảy ra cho trường hợp của khuyết tại vị trí VC = 
6. Kết quả một lần nữa cho thấy rằng thay đổi trong 
trạng thái dẫn của mô hình khuyết là không giống 
nhau tại các vị trí khuyết khác nhau, đồng thời sự 
thay đổi này sẽ tuân theo quy luật 3p như đã được 
đề cập trước đó.  

Đặc biệt, khi khảo sát độ rộng vùng cấm của vật 
liệu ứng với các vị trí khuyết và các giá trị khác nhau 
của điện thế Vs, kết quả thu được là hoàn toàn thú vị. 
Trong đó, tại vị trí khuyết trung tâm, ứng với VC = 
8, điện trường song song sẽ có tác dụng thu hẹp độ 
rộng vùng cấm của vật liệu, tuy nhiên sự thu hẹp này 
vẫn không đáng kể, thể hiện trên Hình 4(d). Hay nói 
cách khác, vị trí trung tâm của tấm ribbons khó để 
có thể lựa chọn kích thích trong việc điều khiển 
trạng thái dẫn của vật liệu. Tuy nhiên, độ rộng vùng 
cấm của vật liệu có thể được thay đổi mạnh mẽ tại 
các vị trí biên, ứng với nhóm của vị trí khuyết là VC 
= 7 và VC = 6. Tùy theo giá trị điện thế áp vào, độ 
rộng vùng cấm của vật liệu có thể giảm dần về gần 
đến 0 (như thể hiện trên Hình 4(e) và (f)), điều này 
đồng nghĩa với việc vật liệu có thể chuyển dần trạng 
thái bán dẫn – điện môi sang kim loại dưới các giá 
trị điện trường thích hợp.  

Như vậy, dưới sự ảnh hưởng đồng thời của 
khuyết và điện trường ngoài, tính chất điện tử của 

vật liệu được thay đổi đáng kể, tùy thuộc vào vị trí 
khuyết và giá trị điện thế áp vào mà việc điều khiển 
trạng thái dẫn của AGNRs hoàn toàn có thể được 
chủ động. Đặc biệt, để cho thấy rõ hơn ảnh hưởng 
của hai tác nhân này lên trạng thái dẫn của vật liệu, 
hệ số Seebeck S, đặc trưng cho tính chất nhiệt điện 
của vật liệu được tiến hành khảo sát, kết quả thu 
được thể hiện trên Hình 5. 

3.4. Tính chất nhiệt điện của AGNRs dưới 
tác động đồng thời của khuyết và điện 
trường ngoài 

Trên Hình 5, hệ số S của AGNRs được khảo sát 
tại nhiệt độ phòng ứng với hai mô hình là mô hình 
hoàn hảo và mô hình khuyết có tái cấu trúc. Kết quả 
cho thấy rằng trong mô hình hoàn hảo, với độ rộng 
ribbons tương ứng với M = 15, hệ số S cực đại thu 
được vào khoảng 0.75 mV/K, như thể hiện trên Hình 
5(a). Dưới sự tồn tại của khuyết và tái cấu trúc, độ 
rộng vùng cấm của vật liệu giảm, tách ra thành 2 
vùng cấm nằm xung quanh mức Fermi, do đó, hệ số 
S của vật liệu cũng giảm và tách thành hai cực đại 
dương với giá trị lần lượt là 0.55 mV/K và 0.2 mV/K 
và hai cực đại âm với giá trị là -0.52 mV/K và -0.15 
mV/K (đường màu xanh, hình 5(b)). Điều này cho 
thấy mối liên hệ giữa độ rộng vùng cấm và hệ số S 
của vật liệu, hoàn toàn phù hợp với kết quả nghiên 
cứu trước đó (Mazzamuto at al., 2011). Đặc biệt, với 
sự kết hợp của điện trường song song, các giá trị này 
thay đổi rõ rệt, cụ thể đối với các đỉnh dương, các 
giá trị thu được lần lượt là 0.42 mV/K và 0.29 mV/K 
ứng với các thế hóa học là 0.2 eV và -0.12 eV; đối 
với cực đại âm, các giá trị nhận được là -0.46 mV/K 
và -0.2 mV/K, ứng với thế hóa học là 0.3 eV và -
0.06 eV (đường màu đỏ, Hình 5(b)). Như vậy, có thể 
thấy rằng, dưới ảnh hưởng đồng thời của khuyết và 
điện trường song song, hệ số S của vật liệu thay đổi 
một cách mạnh mẽ, dự đoán khả năng ứng dụng của 
vật liệu trong tương lai. 

 
Hình 5. Hệ số S tại T = 300K của AGNRs ứng với M = 15 với các mô hình: (a) Mô hình hoàn hảo; (b) 

Mô hình khuyết tái cấu trúc và điện trường ngoài. 
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4. KẾT LUẬN VÀ ĐỀ XUẤT  

Sử dụng phương pháp gần đúng liên mạnh và 
phương pháp luận hàm Green, cấu trúc vùng năng 
lượng, tính chất điện tử và tính chất nhiệt điện của 
AGNRs đã được tiến hành khảo sát dưới tác dụng 
đồng thời của khuyết và điện trường ngoài. Kết quả 
cho thấy rằng, dưới ảnh hưởng của khuyết, tính chất 
điện tử của vật liệu được thay đổi, độ rộng vùng cấm 
của vật liệu tách thành hai vùng cấm con nằm quanh 
mức Fermi. Trong đó, ảnh hưởng của vị trí khuyết ở 
tâm tấm ribbons là ít nhất, càng ra xa biên, ảnh 
hưởng của khuyết càng mạnh mẽ. Đặc biệt, với việc 
tách thành hai vùng cấm con, hệ số Seebeck của vật 

liệu thu được cũng thay đổi thành hai giá trị cực đại 
dương và hai giá trị cực đại âm tương ứng. Như vậy, 
dưới tác động của khuyết và điện trường ngoài, độ 
rộng vùng cấm và hệ số Seebeck của vật liệu được 
điều khiển, từ đó dẫn đến tính chất truyền dẫn và 
tính chất nhiệt điện của vật liệu thay đổi một cách 
thú vị, dự đoán những tiềm năng ứng dụng trong 
tương lai dưới các tác nhân kích thích này. 
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