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TOM TAT

Dé tai khdo sdt cdu triic dién tr va mét s6 ddc trung dén ciia graphene
nanoribbons (GNRs) theo hai dang bién armchair (AGNRs) va zigzag
(ZGNRs) dudi téc dung ciia khuyét mot nguyén ti va dién trieong song song
bdng phirong phdp gan diing lién két manh va phwong phdp ludn ham Green.
Khdo sdt M = 14, két qua cho thdy rang, véi su tac dong dong thoi ciia hai
tac nhdn, dé rong viing cdm ciia vit lidu dd mé ra, vét liéu da o thé chuyén
trang thdi tir kim loai sang bdn dan - dién méi. Ngodi ra, két qud cho thdy
khuyét nguyén tir déng vai tro manh mé trong cau triic AGNRs; trong khi
do, anh hwong ciia dién truong song song lai chiém wu thé trong mé hinh
ZGNRs. Ddc biét, voi su két hop ciia hai kich thich, hiéu img téng hop tré
nén ré nét hon. Nhie vy, cdc két qud thu diroe mang y nghia ciia viée goi y
phat trién cdc mé hinh tién dodn, nham iing dung vét liéu AGNRS va ZGNRs
trong cdc linh vuc nhiét dién, dién tirva ban dan trong tuong lai.

Tir khéa: Armchair graphene nanoribbons, cdu triic vimg ndng lwong, hé
56 Seebeck, phiwong phdp gan ding lién két manh, zigzag graphene
nanoribbons

ABSTRACT

The study investigates the electronic structure and the transport properties
of graphene nanoribbons (GNRs) with both armchair (AGNRs) and zigzag
(ZGNRs) edges under the influence of a single-atom vacancy and a
transverse electric field by the tight-binding method and Green’s function
formalism. For a ribbon width of M = 14, the results indicate that the
presence of the two factors leads to a bandgap opening, enabling the
material to transition from metallic to semiconducting or insulating
behavior. Furthermore, the results also show that the vacancy has a strong
effect on AGNRs, while the transverse electric field exerts a stronger
influence on ZGNRs. Notably, the combination of both factors produces a
pronounced synergistic effect. Therefore, it can be seen that the impact of
each type of external stimulus depends on the specific edge configuration
and corresponding material structure, leading to distinct beneficial
outcomes. As such, the obtained results provide a valuable suggestion for
the development of predictive models that apply AGNRs and ZGNRs in
future thermoelectric, nanoelectronic, and semiconductor technologies.

Keywords: Armchair graphene nanoribbons, band structure, Seebeck
coefficient, tight binding model, zigzag graphene nanoribbon
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1. GIOI THIEU

Véi cdu tric luc giac duoce tao thanh bai cac lién
két sp? lam cho cac nguyén tir trong graphene lién
két trat ty theo mot cau trac 1y tuong. MSi nguyén
tir carbon s& tao lién két voi 3 nguyén tir carbon khac
v6i goc lién két 120° lam cho graphene trg thanh
mot vat liéu mang tinh déi xtmg cao (Novoselov et
al., 2004; Geim & Novoselov, 2007; Neto et al.,
2009). Méc du tinh chat d6i xtmg da giup mang lai
nhiéu tinh chit wu viét cho graphene, tuy nhién doi
v6i mot vai ing dung nhét dinh nhu diéu chinh do
rong ving cdm nang lugng hay cac tmg dung trong
spintronics (Yazyev, 2010; Avsar et al., 2020) va
qubit lugng tir (Trauzettel et al., 2007) thi graphene
khong phai 1a mdt sy lya chon tdi uu.

Khi gidi han kich thudc ctia graphene theo mot
huéng cu thé, graphene nanoribbons (GNRs) s&
duoc hinh thanh véi céc tinh chét tha vi, ddc biét la
su hinh thanh viing c4m ning luong khi cac electron
c6 thé di chuyén mot cach tu do khép vat liéu nhu
ddi voi graphene (Son et al., 2006; Han et al., 2007
Bai et al., 2009; Wakabayashi et al., 2010). Hon
nita, d6 rong ciia ving cdm ning luong nay khong
phai la ¢ dinh ma phu thudc vao dang bién, do rong
ctia diy graphene va ciing c6 thé thay ddi béi cac tac
nhan kich thich bén ngoai, chéng han nhu dién
treong (Guo et al., 2007; Martins et al., 2007; Raza
& Kan, 2008; Zheng & Xie, 2009; Lu & Guo, 2010).
Do d6, GNRs mang lai mét tiém ning tmg dung to
16n trong linh vyuc khoa hoc vét li€u. Méc du co
nh1eu tiém nang trong cic ing dung hién dai va co
rat nhiéu phuong phéap ché tao graphene da va dang
dugc nghién ciru, nhung phai thira nhan rang viéc
tao ra GNRs hoan héo 1a cuc ki kho khan (Li et al.,
2008; Wang et al., 2008; Jiao et al., 2009; Cai et al.,
2010; Ruffieux et al., 2016).

Tuy nhién, cdc nghién clu gan day lai ching
minh rang nhimg vat liéu graphene sai hong van
dem lai cac tinh chét thi vi d6i vdi cac ing dung cu
thé. Mot s6 nghién ciru cho thiy cac khuyét nguyén
tir ¢6 thé tao ra tir tinh yéu trong graphene (Yazyev
& Helm, 2007; Palacios et al., 2008; Ugeda et al.,
2010), gitip mo ra kha niang ing dung trong céc thiét
bi spintronics (Yazyev, 2008; Nair et al., 2012). Bén
canh d6, khuyét nguyén tir con tao ra cac trang thai
electron méi trong cau tric graphene, hinh thanh cac
trang thai by electron (trap states) va dan dén
nhitng thay d6i trong tinh chét dan dién cua vat lidu.
Hon thé nita, viéc thay doi két cdu vat liéu s& dan
dén viéc thay déi vé dic tinh truyén dan cua vat lidu
(Balandin, 2011; Anno et al., 2014; Chung et al.,
2016; Kolesnikov et al., 2016; Bazrafshan &
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Khoeini, 2022; Zhang et al., 2022), day 1a nhiing van
dé thiét thuc ung dung vao trong nhu cau con nguoi.
Ngoai ra, vé mit co hoc, méc du cac khuyét nguyén
tur thuong lam suy yéu cau truc cua graphene, nhung
trong mot sd truong hop, cac khuyét ‘nguyén tir co
thé kich hoat cic qua trinh tai cau trac, giup
graphene c6 dat dugc trang thai 6n dinh moi
(Kotakoski et al.,, 2011; Zhou et al., 2012;
Zandiatashbar et al., 2014; Liu et al., 2015; Lopez-
Polin et al., 2015). Cu thé, khi mdt hodc nhiéu
nguyén tir carbon bi thiéu trong mang tinh thé cua
graphene, cac nguyén tir xung quanh co thé di
chuyén dé bu dip cho sy méat mat nay, khi d6, cac
lién két carbon-carbon c6 thé thay ddi goc hodc
chidu dai dé cai thién ning luong lién két, tao thanh
céc cAu hinh én dinh hon, chéng han nhu cac vong
pentagon (5 canh) hodc heptagon (7 canh) thay vi
chi cac vong hexagon (6 canh) dic trung
(Hashimoto et al., 2004; Zobelli et al., 2007; Lee et
al., 2008; Banhart et al., 2011). Sy tai cau tric nay
gitp 1am giam ning luong tong thé ciia hé thong,
khién khuyét nguyén tir trd nén on dinh hon va kho
bi tac dong boi cac yéu td bén ngoai nhu nhiét do
hoac éap luc.

Nhu véy, bang cach st dung cac mé hinh khuyét
cling nhu s lwong khuyét khac nhau, viéc diéu
chinh tinh dan dién cta graphene dé phu hop véi cac
mg dung khac nhau 1a hoan toan c6 thé dwoc chu
dong (Pereira & Schulz, 2008; Jafri et al., 2010;
Teweldebrhan et al., 2010; Nanda et al., 2012;
Zhang & Guo, 2020). Tuy nhién, viéc tao ra sai hong
ngay tai vi tri nao va mat d6 sai hong la bao nhiéu
dé giup vat liéu vira c6 thé tai cu tric, vira tré nén
bén vitng hon va vira c6 thé tmg dung vao cac ung
dung khéc nhau theo nhu cau thyc té duong nhu van
chua dugce trién khai nghién ctru manh mé. Do do,
trong nghién ctru nay, tong quat vé anh hudng cua
khuyét mot nguyén tir 1én hai loai bién va nhimng
thay d6i ctia chiing dudi tac nhan kich thich 1a dién
truong dwoc thyc hién khao sat, gop phan dua ra
nhitng du doan vé kha ning Gmg dung cia vat lidu
trong thyc té.

Cu thé, phuong phap gan dung lién két manh
(Tight biding — TB) va phuong phap luan ham
Green dugc su dung dé thuc hién cac ndi dung chinh
nhu sau: (i) Xay dung mé hinh tinh toan tinh chét
dién tr cua vat graphene nanoribbons theo hai dang
bién 1a armchair (AGNRs) va zigzag (ZGNRs); (ii)
So sanh, danh gia nhirg anh huéng cua khuyét mot
nguyén tir 1én tinh chit dién tir cua hai dang bién;
(ii1) Khao sat h¢ s6 Seebeck S cua vat liéu dudi tac
dong ddng thoi cua sai hong khuyét mot nguyén tir
va dién truong ngoai, tir d6 dua ra cai nhin tong quat
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vé kha ning diéu khién tinh chét cua vat ligu. Céc
ket qua tinh toan s€ dugc thé hién cu thé trong phan
3 cta bai viét nay.
2. MO HINH VA PHUONG PHAP TiNH
TOAN
2.1. M& hinh

Céu trac vung niang luong theo hai dang bién
chinh cia GNRs vé mit cdu trac 1a armchair va
zigzag dugc tién hanh khao sat va so sanh. Mic du
c4c nguyén tir carbon gan nhau nhét van cach nhau
cac khoang déu dan 1a @ = 0,142 nm nhung do sy
khac biét vé mat hinh hoc, hai hé truc toa do riéng
biét dugc sir dung tinh toan cho hai vat li¢u nhu thé
hién & Hinh 1(a). Trong d6, hé truc toa do mau do
s€ dugc str dung dé tinh toan cho dang bién armchair
va h¢ truc toa dd mau cam s€ dugc sir dung cho dang
bién zigzag. Khi d6, néu khao sat dong thoi voi hai
dang bién trén vdi 168 nguyén tir carbon trong cung

(a)

g

—

#
>
=

Day armchair

(b)
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1 6 co s0, mdi 6 s& bao gdm 12 day va 14 nguyén tur
mdi day thi d6 rong cua diy nanoribbons s& la
Wagnrs = 1,599 nm va Wzgnrs = 1,349 nm tuong ting
hai dang bién armchair va zigzag (Hinh 1(a)). Trong
treong hop hoan hao, cac nguyén tir carbon tuong
tac v6i cdc nguyén tir lan can gan nhat véi ning
luong twong tac fo. Khi cé su xuét hién cua sai hong,
dé dam bao tinh 6n dinh cua vat liéu, cic nguyén tir
carbon s& tién hanh qua trinh tai ciu trac dé hinh
thanh mot vat liéu mai 6n dinh hon ma dién hinh 1a
cdu trac vong 5-9 (El-Barbary et al, 2003;
Hashimoto et al., 2004; Sahan & Berber, 2020;
Nguyen et al., 2024). Do su thay ddi trong ciu triic
khuyét s& dan dén sy xuit hién céc trong tac méi
bao gém 11, t, #3, 14 (Nguyen et al., 2024) (Hinh
1(a)). Hon nita, dé khai thac kha ning thay doi tinh
chat mot cach linh hoat cia GNRs duéi tac dung cia
dién truong, hai dién cuc Vi va V. dugc st dung dé
tao thanh tao ra dién truong nhim khéo sat tac dong
1én vat li¢u sai hong (Hinh 1(b)).

Hinh 1. TAm graphene v6i hai dang bién va cac ning lwong twong tic theo md hinh khuyét mot
nguyén tir (a) va M6 hinh tac dong dién truong song song lén cau tric vat liéu (b)
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2.2. Phuong phap tinh toan

nhén mdt lugng nang lugng tuong tac la —
Cau tric ving nang lugng cua vat lidu s& dugc ) N T
khao sat thong qua phuong phép gin ding lién két cac nguyén tir thudc vi tri thir i bat ky, b1el} thire
manh: cta dién thé ma dién trudng song song cung cap cho
' B B nguyén tur s& la:
H=H, +H,e" +H, % +Uj,. (1)

Vs(i)=— @)

Trong d6:
X A . L e, voi:

o Hyg, Hy; va Hy.; lan luot 1a twong tac gitia cac
nguyén t thudc cell trung tdm véi nhau va voi cac
nguyén tir thudc cac cell 1an can phai va lan can trai.
Céc ma tran nay dugc xay dung dya trén sy tuong
tac gitta cac nguyeén tir voi nang luong tuwong tac nhu
duoc thé hién ¢ Hinh 1(a). )

e Usla ma tran thé hién su tdc dong cua céc D(i) la khoang cach tinh tir nguyén tir thir nhat
thanh phan nhidu loan ma cu thé & day 1a sy tic dong
ctia dién truong song song. Néu chon gdc thé ning
tai vi tri nguyén tir thir nhat, thi khi d6 nguyén tir s&

V
= F =WS la dién trudong dugc tao ra boi hai

dién cyc nhu hinh 1(b).

dén nguyén tir thr i . Gid tri cia D(i) theo mé hinh
dugc tinh toan nhu bang 1.

Biang 1. Khodng cich ciia cac nguyén tir tinh tir géc toa dd

i 1 2 3 4 5 6 M-1 M
DAGNR.v(i) OyA lyA 2yA 3y,4 4yA 5yA (M—2)yA (M—l)yA
D 6ars (l) 0y, ly, 3y, 4y, 6y, 7y, (3M —3)yZ (3M —2)yz

a3 3. KET QUA VA THAO LUAN

. e a

Trong d6: Véi y, = DA 3.1. Anh hwéng ciia khuyét mt nguyén tir 1én
i ) cAu tric dién tir cia vat liu

Bén canh do, d¢ khao sat sy phan bo cua dién tir . o s o
va hé s6 Seebeck cia vit liéu, phuong phap lugn ~ Theo cdc nghién ciru trude day vé tinh chat dién
ham Green (Datta, 2005) dugc sir dung dé tinh toan, t cua E"NR% hai dang bién cua vat liu s& cho cac
thé hién trong cac phuong trinh nhu sau: tinh chat khac nhau (Brey & Fertig, 2006). Cy thé,
) v6i dang bién zigzag vat li€u thé hién tinh kim loai
DOS = + trace[G _ G”'], 3) manh mé& véi viéc tdn tai mot khoang flatband.

21 Trong khi d6, cAu truc v6i bién armchair lai cho mot

voi G=[(E+in)I-H]". két qua tha vi véi tinh chat dién tir thay doi theo do
rong cua vat liu (Yu et al., 2008). Do do, dé cho

Hé sb Seebeck mg voi thé hoa hoc p va nhiét thay mot blrc tranh tong quat vé anh hudng cia

khuyét don nguyén tir 1én cau tric ving nang luong
cua GNRs cho ca hai dang bién, trén cau truc kim
loai, tmg v&i chiéu rong ribbons cua 14 nguyén tu
(M = 14) cua ca 2 dang bién duoc tién hanh nghién

do T cua vat liéu duogc tinh toan dua theo hinh thirc
ludan Landaure (D’Aggsta, 2013; Lewenkopf &
Mucciolo, 2013) , cu thé:

T,(E)=trace(T,G,I';G,); ctru, két qua chi tiét vé ciu tric ving ning lugng va
r - '(Z -y ) ) tinh chét dién ttr cua ca hai dang bién dugc thé hién
ur) =\ S T 2y & Hinh 2.

wa =[E-Hy =X, -2 ) () Trong nghién ctru nay, anh huéng cua tirng vi tri

L(wT)= 2 .[ dET, (E)(E _H)” ) —of, (E.w.T) . sai hong khac nhau dugc khao sat, do d6, n lan lugt
h OF tao ra cac sai hong ¢ vi tri trung tdm va & cac nguyén

1 L(wT) tir gan bién. Két qua khao sat cho thiy, & trang thai
S(wT)=—.— hoan hdo, khi chua c6 sy xuat hién cua khuyét
el L(wT nguyén tu, ci hai dang bién véi M = 14 déu thé hién

tinh kim loai v6i ving dan va ving hoa tri chdng

phit 1én nhau Hinh 2(a), 2(d). Khi ¢ sy xuét hién sai

~—
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hong, céu tric ving ning luong cia AGNRs va
ZGNRs déu cho thay sy thay d6i mot cach rd rét.
Trong d6, su sai hong da lam thay d6i céu triic ving
ning luong voi viée hinh thanh 2 ving cam con 13
Egq; va Egp. Day thuc su la mot kham pha kha tha vi,
mang ¥ nghia to 1on d6i véi viéc img dung trong
diéu khién tinh dan ctia vat liéu khi co thé thay doi
tinh chat cua vat liéu tir kim loai sang ban dan. Cu
thé, ddi véi cau trac AGNRs, do rong ving cam
cling nhu dang cau tric ving ning lugng cia vat liéu
thay ddi mot cach rd rét gitra trude va sau khi c6 sy
ton tai sai hong. Diéu nay dy doan nhiing thay d6i
lién quan trong cac tinh chét khac nhau cta vat liéu.
Tuy nhién, v6i cac vi tri khuyét khac nhau, cu thé 1a
VC =4 ¢ Hinh 2(b), va VC = 8 ¢ Hinh 2(c), dang
clia cu tric ving ning luong khong co sy thay doi
nhiéu, hay néi cach khac, két qua cho thay rang d6i
v6i céu traic AGNRs tmg v6i do rong ribbons M =
14, c4c vi tri khuyét khac nhau dudng nhu s& khong
anh hudng nhiéu dén tinh chét dién tir caa vat lidu.
Nguoc lai, ddi v6i cdu trac ZGNRs, su xudt hién cia
sai hong & nhiing vi tri khac nhau da dé lai nhiing
anh huong khac nhau trong cAu tric ving ning
luong cua vét liéu, nhu thé hién trén Hinh 2(d)-(f).
Tuy nhién, dang cdu triic ving gan mitc Fermi thay

AGNRs VC =8

Tap 62, S6 14 (2026):119-129

ddi khong qua rd rét nhu dang ciu triic thu dugce tir
mé hinh AGNRs. Bén canh d6, két qua ciing cho
thdy rang, & ving gan mirc Fermi, anh huong cua
cac vi tri khuyét thé hién rd ¢ vi tri gn bién, va giam
dan khi tién dén tam ciia ribbons, nhu thé hi¢n trén
Hinh 2(d)—~(f). Piéu nay c6 thé duoc giai thich boi
cAu trac ZGNRs ton tai trang thai bién dinh x1r, do
d6, & nhiing vi tri bién s& thé hién tinh linh dong cua
dién tir cao hon, dan dén viéc khuyét nguyén tir & vi
tri bién s€ gay nén nhitng anh huéng manh me€ hon
so v6i khuyét nguyén tir & vi tri trung tam. Do do,
trong nhiing tinh todn sau, anh huong tai vi tri
khuyét trung tdm duoc tap trung khao sat, tmg voi
VC = 8§ cho cé4 hai mé hinh.

Mat khac, khi so sanh anh hudng cua khuyét don
nguyén tir vdi do dai ribbons khac nhau, ing véi cac
gia tri M khéc nhau, cu thé 1aM = 14 cua nghién ciru
hién tai va M = 15 cua nghién ctru trude (Nguyen et
al., 2024), két qua nhan dugc nhu dugc thé hién trén
Bang 2. Két qua cho thiy rang, khuyét tat don
nguyén sé ¢ tic dong manh mé hon trong ciu triic
cua AGNRs tng voi trang thai kim loai (twong ung
voi M = 14).

(© AGNRs VC =4

(@) AGNRs hoan hao (®)
20 —
15 AN
1.0 -

E-Ep(eV)
E-E,(eV)

E-Ep(eV)
> 2
s

100 r X 100
DOS k DOS
(@ ZGNRs hoan hio (e) ZGNRs VC =8 ® ZGNRs VC = 4
2,0 T 2,0 2.0 | —
1.5 1.5 1.5 k
1.0 1.0 1.0
; 05 ~ 0.5 — 0,5
- -
o { "i’ 3
o 00 [ e L B —
Y & 9
= -0,5 -0,5 -0,5
-1,0 1 -1,0 -1,0
1.5 1.5 151
0 22,0 2,0k
r X 100 I 100 r X 100
k DOS k DOS k DOS

Hinh 2. Céu triic vung ning luwgng va mat d§ trang thai (DOS) cia hai dang bién
Ghi chu: (a)-(c): AGNRs; (d)-(f): ZGNRs
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Bang 2. Su khac biét trong dd rong ving cim ciia AGNRs giita M=14 va M=15

Do rong ribbons Ciu tric hoan hio Cau tric khuyét va tii ciu tric VC =8
M=14 Eg=0meV Egl =267,3 meV Eg2=312,6 meV
M=15 Eg=543,6 meV Egl =532,7 meV Eg2 =4522 meV

trén Hinh 3(f) da cho thay, khi ta tang gia tri cia dién
thé V., d6 rong & ca hai ving cam E,; va Ep déu
giam, tuy nhién, sy giam 1a khong dang ké so voi
khi chua ap truong. Nhu vay, ng voi M = 14, dién
truong song song khoéng co6 tac dong manh trong
viéc diéu khién trang thai dan cia AGNRs.

Ngoai ra, nguyén nhan dan dén su chénh léch
cia anh hudng ma khuyét nguyén tor mang lai do6i
v6i hai céu tric AGNRs va ZGNRs nam & ban chat
noi tai cua vat liéu. Mac du ca hai vat liéu duoc khao
sat déu tmg voi M = 14 nhung AGNRs ¢6 cdu triic
ving nang luong thay déi theo do rong cua day khi

luan phién thé hién tinh kim loai (ddi véi nhom Trong khi d6, cac két qua thu dugc 14 hoan toan
3p+2) va tinh ban dan - dién moi (d6i v6i nhom 3p nguoc lai so voi ZGNRs, nhu thé hién trén Hinh 4.
va 3p+1). Nguoc lai, ciu trac ZGNRs ludn thé hién Két qua trén cho thay rang, dudi anh huong ciia dién
tinh chat kim loai v&i cac d6 rong day khac nhau. truong song song, do rong ving cdm cia ZGNRs
Hay noi cach khac, AGNRs thé hién tinh kim loai dugc mo ra mot cach manh mé, dong thoi, anh
yéu hon ZGNRs nén anh huong cua sai hong 1én hudng cua sai hong khuyet mot nguyén tir dudng
AGNRs 1a manh m& hon. Mit khac, dd thi mat do nhu bi thu nhé lai. Cu thé, v6i su tdn tai cia khuyet
trang thai (DOS) ¢ bén phai cac cAu trac ving cling tdt mOt nguyén tu trong mang graphene, mot so
khang dinh ring mat do trang thai cua dién tir tap nguyén tir 1an can mat lién két, kéo theo sy bién dang
trung nhiéu hon & gan muc Fermi d6i voi céu triic cuc bo trong mang tinh thé do qué trinh tai cau trac.
ZGNRs (khi xét trong cing diéu kién khuyét), diéu Su bién dang nay lam thay ddi phan bd dién tich va
nay cho thy diéu kién kich thich cin manh m& hon anh huong dén tuong tac gitra dién tir va cc ion gan
dé co thé tac dong 1am thay ddi trat ty sép xép ciing ving khuyét. Két qua 1a thé nang trong ving khuyét
nhu cu tric dién tir cta vat lidu nay. tré nén sai khac so véi ving hoan hao, dan dén su

thay ddi trong do linh dong cua dién tir. Trong mot
sO truong hop, dién tir ¢6 thé bi giir lai cuc bo - hinh
thanh nén trang thai polaron bi bay (Wiliam et al.,
2016; Ribeiro et al., 2018). Trang thai nay dong thoi
tao ra mot mic nang lugng méi nam giita ving hoa
tri va ving dan, dugc goi 1a mic midgap, nhu thé
hién trén Hinh 4(a). Dic biét, v6i sy xuit hién cua

Do d6, dé co thé dua ra nhiéu lya chon cho cic
tac nhan kich thich ciing nhu diéu khién trang thai
dan cua vat liéu, anh huong dong thoi cua khuyet
mot nguyén tir va dién truong song song 1én cau tric
vung nang luwong va mat do trang thai cia hai bién
vat liéu dugc tién hanh khao sat.

3.2. Anh huéng dong thoi ciia khuyet mot dign truong song song, nang luong clia tim;g vi tri
nguyen tir va di¢n truong ngoai 1én cac nguyén tir s& thay doi tir bién vao trung tim cia
dac trung dan caa vat li¢u ribbons, diéu nay cang cung c¢b hon viéc sip xép lai

Két qua su thay ddi clia ciu tric ving ning trat ty cua cac dién tir & cdc mirc nang !uc_mg. Trong
luong va mat d¢ trang thai cia AGNRs va ZGNRs do, két qua trén Hinh 4(b)-(e) da cho thay ro cadc muc
dudi tac dung ciia dién trudng song song duoc trinh néng luong nay sé dich chuyén vé dinh viing hoa tri

bay chi tiét thong qua Hinh 3 va Hinh 4. va d4y ving dan, hinh thanh nén d6 rong ving cdm
Eg/Es; vao  khoang 32,7/1624 (meV) va

Trén céc ket qua dugce the hién tai Hinh 3(a)-(c), 120,4/263,4 (meV) tng v6i gia tri dién thé 1an luot
cho thay du6i tac dung cua dién truong song song, 13 7, = 0,25 V va ¥, = 0,5 V. Hon thé nita, két qua
ng voi cac gid tri dién thé lan luot la Vi =0V, Vs = trén Hinh 4(f) da cho thy ring, khi ta ting céc gia
0,25 Vva ¥;=0,5V, d6 rong ving cam cua vt liéu tri dién thé ap vao, d6 rong ving cam cia vat ligu
duong nhu khong c6 sy thay d6i. Bén canh d(:), do cang dugc md ra manh m€ hon. Hay néi cach khac,
thi DOS‘ (duong mau do, l?én phai) cling cho thay su Kkét qua khao sat da cho théy rf“ang, viéc tac dong dién
turong dong cua sy phan bo dién tir quanh mire Fermi truong 1én timg vi tri nguyén tir, két hop voi trang
dudi tac dung cua dién truong ngoai. Dong thoi, voi  thai bién dinh x ndi tai cia ZGNRs di c6 tac dong
cac gia tri dién thé am, dang cua cac mirc néng luong manh mé& hon trong viéc diéu khién d6 rong ving
trong cau trac vung cling khong cé sy thay doi rd cAm cua vat liéu.

rét, nhu thé hién trén Hinh 3(d)-(e). Dic biét, két qua
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Ghichil: (@) Vs=0V; () Vs=025V; (c) Vi=05V; (d) Vs =-0,25V; (e) Vs =-0,5 V; (f) Eg ld ham ciia Vs
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Hinh 4. Céu tric ving ning lwong va mat dd dién tir (DOS) ciia AGNRs tng véi cac gia tri dién thé
Ghichii: (@) Vs=0V; (b)) Vs =025V; (c) Vs =0,5V; (d) Vs =-0,25V; (e) Vs =-0,5 V; (f) E¢ la ham ciia Vs
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Bang 2. P§ rong viung cAm ciia AGNRs va ZGNRs v6i md hinh khuyét mot nguyén tir va chiéu dai
ribbons M = 14 wng véi cac gia tri dién thé khac nhau

Mo hinh V=050V Vi=025V___Vi=0V__ V=025V V=050V
o (meV) 286.,6 2711 2673 2582 244,
AGNRs — f  (meV) 3133 315.0 312,6 306,0 2952
Ey1 (meV) 282,7 163.8 0 32,7 120,4
ZGNRs — p (meV) 1131 50,1 0 1624 263.4

Ngoai ra, dé tdng quat hon anh huong cua dién
truong song song lén sy thay d6i tinh chat dién tir
ctia vat liéu, két qua dugc thé hién tai Bang 2 cho
thiy su so sanh do rong vung cdm cua hai mo hinh
ung voi cac gia tri dién thé 4 &p vao. Mot l4n nira, két
qua cho thiy rang, v6i mo hinh khuyét mot nguyén
tur, d6 rong vung cAm ctia AGNRs dugc md ra manh
me hon dudi anh huong cua dién trudong ngoai, tuy
nhién, sy thay do6i cuong d6 dién truong khong dan
dén sy bién thién dang ké trong gia trj viing cam ciia

(a)

1
0,05
. 7, =025V
: "WJ\_VW‘ v, =050V
-0,05
>
g 0pan—2A/H -
N
% 0,5
g ol
5 OWW {mﬁum
0,5 !
2 0 2
_1 (V)
) 0 2
4 (V)

vat liéu. Diéu nay hoan toan nguoc lai véi két qua
thu dugc cho moé hinh ZGNRs, boi dd rong vung
cAm cua vat liéu thé hién su nhay cam hon trudc sy
thay déi cua cac gia tri dién thé khac nhau.

Hon thé nita, & khao sat anh huong dong thoi
ctia khuyét va dién trudong ngoai 1én cac dic trung
dan cta vat liéu, su thay ddi hé sb Seebeck véi cac
gié trj dién thé khac nhau duoc khao sat, két qua thé
hién cu thé trén Hinh 5.

(b)
1 0,1
- V, =025V
£ M ; v, =050V
g h : u ((»{V) : ‘
(/) 0,1
1 " : /(2V) 2
-2 0 2
1 (eV)

Hinh 5. Hé s6 Seebeck ciia vat lidu rng véi cac gia tri dién thé khac nhau ciia hai mé hinh

Ghi chii: (a) AGNRs, VC = 8; (b) ZGNRs, VC = §

Két qua dugc thé hién ¢ Hinh 5 cho théy su khao
sat hé s6 Seebeck cua hai ciu tric AGNRs va
ZGNRs dudi tic dung dong thoi cua khuyét mot
nguyén tr va dién trudng song song, dudi tac dung
cua dién trudng ngoai, hé $6 Sax thu duge 12 16n hon
so v6i khi chi chiu anh hudng cua khuyét (hinh nho
mau do) ¢ ca hai mo hinh, cu thé nhu sau:

Khi chua chiu tac dong clia anh huong ngoai
(bao gdm ca khuyét va dién truong ngoai), hé s6 Spax
thu duoc & cdu trac AGNRs va ZGNRs lan luot 1a
0,034 mV/K va 0,08 mV/K, nhu thé hién trén hinh
nho mau den ¢ Hinh 5(a) va (b). Két qua thu dugc
1a kha nho boi trang thai ban dau ca hai vat liéu déu
thé hién tinh chat kim loai. Tuy nhién, véi sy xuét
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hién cta khuyét mot nguyén tir, d9 rong ving cim
trong cdu traic AGNRs dugc thay doi, diéu nay dan
dén sy gia ting hé s6 Sy clia cau tric, nhu thé hién
¢ hinh nho mau do trén Hinh 5(a). Dudi anh hudng
cua khuyét mdt nguyén tir, hé s6 Seebeck duoc tach
thanh 4 dinh phy, tuong ng véi 4 ving cim nho
xung quanh mirc Fermi, trong d6, hé s6 Sy thu
dugc 1a 0,476 mV/K, ung v6i thé hoa hoc
n=—0,19 ey. Khi tdc dong dién truong va tang gia
tri dién thé ap vao, hé¢ s6 Seebeck cua vat liéu tdng
dat gié tri 0,474 mV/K tng véi gia tri Vi = 0,25 V.
Tuy nhién, khi tang gid tri dién thé ap 1én V;= 0,50
V thi hé s6 Sy dudng nhu khong co su thay di.
Diéu nay hoan toan twong dong vai két qua thu dwoc
tr cAu triic vung nang luong cua vat liéu va mot lan
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nira khiang dinh ring, dién truong song song khong
gdy anh huong nhiéu dén céc tinh chat cuia vat ligu
trong mo hinh khuyét mot nguyén tir cia AGNRs,
g v&i M = 14. Trong khi d6, v6i cdu trac ZGNRs,
sy thay doi thé hién 15 rang hon. Cu thé, voi gia tri
dién thé V= 0,25 V, hé sd Smax = 0,524 mV/K, khi
tang dién thé v, = 0,50 V, hé $6 Spax tang lén bang
0,699 mV/K. Nhu vay, cac két qua thu dugc tur bai
toan nhiét dién cua vat liéu da cho thay rang, di véi
chu traic AGNRs, anh huong ciia khuyét mot nguyén
tir 1én cac tinh chat truyén dan cta vat liéu 1a manh
m¢, tuy nhién, anh hudng cua dién trudong ngoai lai
thé hién manh mé trong cAu trac ZGNRs.

4. KET LUAN VA PE XUAT

Dua trén phuong phap gan dung lién két manh
va phuong phap luan ham Green, mé hinh tinh toan
khuyét don nguyén tir cho hai ciu triic 1a AGNRs va
ZGNRs di dugc xay dung thanh cong trong dé tai.
Két qua khao sat cho thay khuyét don nguyén tir va
dién truong song song c6 tac dong manh me trong
viéc diéu khién d¢ rong ving cam ciing nhu trang
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