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TÓM TẮT 
Đề tài khảo sát cấu trúc điện tử và một số đặc trưng dẫn của graphene 
nanoribbons (GNRs) theo hai dạng biên armchair (AGNRs) và zigzag 
(ZGNRs) dưới tác dụng của khuyết một nguyên tử và điện trường song song 
bằng phương pháp gần đúng liên kết mạnh và phương pháp luận hàm Green. 
Khảo sát M = 14, kết quả cho thấy rằng, với sự tác động đồng thời của hai 
tác nhân, độ rộng vùng cấm của vật liệu đã mở ra, vật liệu đã có thể chuyển 
trạng thái từ kim loại sang bán dẫn - điện môi. Ngoài ra, kết quả cho thấy 
khuyết nguyên tử đóng vai trò mạnh mẽ trong cấu trúc AGNRs; trong khi 
đó, ảnh hưởng của điện trường song song lại chiếm ưu thế trong mô hình 
ZGNRs. Đặc biệt, với sự kết hợp của hai kích thích, hiệu ứng tổng hợp trở 
nên rõ nét hơn. Như vậy, các kết quả thu được mang ý nghĩa của việc gợi ý 
phát triển các mô hình tiên đoán, nhằm ứng dụng vật liệu AGNRS và ZGNRs 
trong các lĩnh vực nhiệt điện, điện tử và  bán dẫn trong tương lai. 
Từ khóa: Armchair graphene nanoribbons, cấu trúc vùng năng lượng, hệ 
số Seebeck, phương pháp gần đúng liên kết mạnh, 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. GIỚI THIỆU 

Với cấu trúc lục giác được tạo thành bởi các liên 
kết sp2 làm cho các nguyên tử trong graphene liên 
kết trật tự theo một cấu trúc lý tưởng. Mỗi nguyên 
tử carbon sẽ tạo liên kết với 3 nguyên tử carbon khác 
với góc liên kết 1200 làm cho graphene trở thành 
một vật liệu mang tính đối xứng cao (Novoselov et 
al., 2004; Geim & Novoselov, 2007; Neto et al., 
2009). Mặc dù tính chất đối xứng đã giúp mang lại 
nhiều tính chất ưu việt cho graphene, tuy nhiên đối 
với một vài ứng dụng nhất định như điều chỉnh độ 
rộng vùng cấm năng lượng hay các ứng dụng trong 
spintronics (Yazyev, 2010; Avsar et al., 2020) và 
qubit lượng tử (Trauzettel et al., 2007) thì graphene 
không phải là một sự lựa chọn tối ưu.  

Khi giới hạn kích thước của graphene theo một 
hướng cụ thể, graphene nanoribbons (GNRs) sẽ 
được hình thành với các tính chất thú vị, đặc biệt là 
sự hình thành vùng cấm năng lượng khi các electron 
có thể di chuyển một cách tự do khắp vật liệu như 
đối với graphene (Son et al., 2006; Han et al., 2007; 
Bai et al., 2009; Wakabayashi et al., 2010). Hơn 
nữa, độ rộng của vùng cấm năng lượng này không 
phải là cố định mà phụ thuộc vào dạng biên, độ rộng 
của dãy graphene và cũng có thể thay đổi bởi các tác 
nhân kích thích bên ngoài, chẳng hạn như điện 
trường (Guo et al., 2007; Martins et al., 2007; Raza 
& Kan, 2008; Zheng & Xie, 2009; Lu & Guo, 2010). 
Do đó, GNRs mang lại một tiềm năng ứng dụng to 
lớn trong lĩnh vực khoa học vật liệu. Mặc dù có 
nhiều tiềm năng trong các ứng dụng hiện đại và có 
rất nhiều phương pháp chế tạo graphene đã và đang 
được nghiên cứu, nhưng phải thừa nhận rằng việc 
tạo ra GNRs hoàn hảo là cực kì khó khăn (Li et al., 
2008; Wang et al., 2008; Jiao et al., 2009; Cai et al., 
2010; Ruffieux et al., 2016). 

Tuy nhiên, các nghiên cứu gần đây lại chứng 
minh rằng những vật liệu graphene sai hỏng vẫn 
đem lại các tính chất thú vị đối với các ứng dụng cụ 
thể. Một số nghiên cứu cho thấy các khuyết nguyên 
tử có thể tạo ra từ tính yếu trong graphene (Yazyev 
& Helm, 2007; Palacios et al., 2008; Ugeda et al., 
2010), giúp mở ra khả năng ứng dụng trong các thiết 
bị spintronics (Yazyev, 2008; Nair et al., 2012). Bên 
cạnh đó, khuyết nguyên tử còn tạo ra các trạng thái 
electron mới trong cấu trúc graphene, hình thành các 
trạng thái bẫy electron (trap states) và dẫn đến 
những thay đổi trong tính chất dẫn điện của vật liệu. 
Hơn thế nữa, việc thay đổi kết cấu vật liệu sẽ dẫn 
đến việc thay đổi về đặc tính truyền dẫn của vật liệu 
(Balandin, 2011; Anno et al., 2014; Chung et al., 
2016; Kolesnikov et al., 2016; Bazrafshan & 

Khoeini, 2022; Zhang et al., 2022), đây là những vấn 
đề thiết thực ứng dụng vào trong nhu cầu con người. 
Ngoài ra, về mặt cơ học, mặc dù các khuyết nguyên 
tử thường làm suy yếu cấu trúc của graphene, nhưng 
trong một số trường hợp, các khuyết nguyên tử có 
thể kích hoạt các quá trình tái cấu trúc, giúp 
graphene có đạt được trạng thái ổn định mới 
(Kotakoski et al., 2011; Zhou et al., 2012; 
Zandiatashbar et al., 2014; Liu et al., 2015; López-
Polín et al., 2015). Cụ thể, khi một hoặc nhiều 
nguyên tử carbon bị thiếu trong mạng tinh thể của 
graphene, các nguyên tử xung quanh có thể di 
chuyển để bù đắp cho sự mất mát này, khi đó, các 
liên kết carbon-carbon có thể thay đổi góc hoặc 
chiều dài để cải thiện năng lượng liên kết, tạo thành 
các cấu hình ổn định hơn, chẳng hạn như các vòng 
pentagon (5 cạnh) hoặc heptagon (7 cạnh) thay vì 
chỉ các vòng hexagon (6 cạnh) đặc trưng 
(Hashimoto et al., 2004; Zobelli et al., 2007; Lee et 
al., 2008; Banhart et al., 2011). Sự tái cấu trúc này 
giúp làm giảm năng lượng tổng thể của hệ thống, 
khiến khuyết nguyên tử trở nên ổn định hơn và khó 
bị tác động bởi các yếu tố bên ngoài như nhiệt độ 
hoặc áp lực.  

Như vậy, bằng cách sử dụng các mô hình khuyết 
cũng như số lượng khuyết khác nhau, việc điều 
chỉnh tính dẫn điện của graphene để phù hợp với các 
ứng dụng khác nhau là hoàn toàn có thể được chủ 
động (Pereira & Schulz, 2008; Jafri et al., 2010; 
Teweldebrhan et al., 2010; Nanda et al., 2012; 
Zhang & Guo, 2020). Tuy nhiên, việc tạo ra sai hỏng 
ngay tại vị trí nào và mật độ sai hỏng là bao nhiêu 
để giúp vật liệu vừa có thể tái cấu trúc, vừa trở nên 
bền vững hơn và vừa có thể ứng dụng vào các ứng 
dụng khác nhau theo nhu cầu thực tế dường như vẫn 
chưa được triển khai nghiên cứu mạnh mẽ. Do đó, 
trong nghiên cứu này, tổng quát về ảnh hưởng của 
khuyết một nguyên tử lên hai loại biên và những 
thay đổi của chúng dưới tác nhân kích thích là điện 
trường được thực hiện khảo sát, góp phần đưa ra 
những dự đoán về khả năng ứng dụng của vật liệu 
trong thực tế.  

Cụ thể, phương pháp gần đúng liên kết mạnh 
(Tight biding – TB) và phương pháp luận hàm 
Green được sử dụng để thực hiện các nội dung chính 
như sau: (i) Xây dựng mô hình tính toán tính chất 
điện tử của vật graphene nanoribbons theo hai dạng 
biên là armchair (AGNRs) và zigzag (ZGNRs); (ii) 
So sánh, đánh giá những ảnh hưởng của khuyết một 
nguyên tử lên tính chất điện tử của hai dạng biên; 
(iii) Khảo sát hệ số Seebeck S của vật liệu dưới tác 
động đồng thời của sai hỏng khuyết một nguyên tử 
và điện trường ngoài, từ đó đưa ra cái nhìn tổng quát 
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về khả năng điều khiển tính chất của vật liệu. Các 
kết quả tính toán sẽ được thể hiện cụ thể trong phần 
3 của bài viết này. 

2. MÔ HÌNH VÀ PHƯƠNG PHÁP TÍNH 
TOÁN 

2.1. Mô hình 

Cấu trúc vùng năng lượng theo hai dạng biên 
chính của GNRs về mặt cấu trúc là armchair và 
zigzag được tiến hành khảo sát và so sánh. Mặc dù 
các nguyên tử carbon gần nhau nhất vẫn cách nhau 
các khoảng đều đặn là a = 0,142 nm nhưng do sự 
khác biệt về mặt hình học, hai hệ trục tọa độ riêng 
biệt  được sử dụng tính toán cho hai vật liệu như thể 
hiện ở Hình 1(a). Trong đó, hệ trục tọa độ màu đỏ 
sẽ được sử dụng để tính toán cho dạng biên armchair 
và hệ trục tọa độ màu cam sẽ được sử dụng cho dạng 
biên zigzag. Khi đó, nếu khảo sát đồng thời với hai 
dạng biên trên với 168 nguyên tử carbon trong cùng 

1 ô cơ sở, mỗi ô sẽ bao gồm 12 dây và 14 nguyên tử 
mỗi dây thì độ rộng của dãy nanoribbons sẽ là 
WAGNRs = 1,599 nm và WZGNRs = 1,349 nm tương ứng 
hai dạng biên armchair và zigzag (Hình 1(a)). Trong 
trường hợp hoàn hảo, các nguyên tử carbon tương 
tác với các nguyên tử lân cận gần nhất với năng 
lượng tương tác t0. Khi có sự xuất hiện của sai hỏng, 
để đảm bảo tính ổn định của vật liệu, các nguyên tử 
carbon sẽ tiến hành quá trình tái cấu trúc để hình 
thành một vật liệu mới ổn định hơn mà điển hình là 
cấu trúc vòng 5-9 (El-Barbary et al., 2003; 
Hashimoto et al., 2004; Sahan & Berber, 2020; 
Nguyen et al., 2024). Do sự thay đổi trong cấu trúc 
khuyết sẽ dẫn đến sự xuất hiện các tương tác mới 
bao gồm t1, t2, t3, t4 (Nguyen et al., 2024) (Hình 
1(a)). Hơn nữa, để khai thác khả năng thay đổi tính 
chất một cách linh hoạt của GNRs dưới tác dụng của 
điện trường, hai điện cực V+ và V- được sử dụng để 
tạo thành tạo ra điện trường nhằm khảo sát tác động 
lên vật liệu sai hỏng (Hình 1(b)).  

 
Hình 1. Tấm graphene với hai dạng biên và các năng lượng tương tác theo mô hình khuyết một 

nguyên tử (a) và Mô hình tác động điện trường song song lên cấu trúc vật liệu (b) 
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2.2.  Phương pháp tính toán 

Cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu sẽ được 
khảo sát thông qua phương pháp gần đúng liên kết 
mạnh: 

01 0 1
00 01 0 1

ikR ikR
SH H H e H e U .−

−= + + +
 
 

  (1) 

Trong đó: 

• H00, H01 và H0-1 lần lượt là tương tác giữa các 
nguyên tử thuộc cell trung tâm với nhau và với các 
nguyên tử thuộc các cell lân cận phải và lân cận trái. 
Các ma trận này được xây dựng dựa trên sự tương 
tác giữa các nguyên tử với năng lượng tương tác như 
được thể hiện ở Hình 1(a). 

• US là ma trận thể hiện sự tác động của các 
thành phần nhiễu loạn mà cụ thể ở đây là sự tác động 
của điện trường song song. Nếu chọn gốc thế năng 
tại vị trí nguyên tử thứ nhất, thì khi đó nguyên tử sẽ 

nhận một lượng năng lượng tương tác là 
2

sV
e .−  Tại 

các nguyên tử thuộc vị trí thứ i  bất kỳ, biểu thức 
của điện thế mà điện trường song song cung cấp cho 
nguyên tử sẽ là: 

    ( ) ( )
2

sV
Vs i E D i ;= − + ×           (2) 

với:  

 = sV
E

W
 là điện trường được tạo ra bởi hai 

điện cực như hình 1(b). 

( )D i  là khoảng cách tính từ nguyên tử thứ nhất 

đến nguyên tử thứ i . Giá trị của ( )D i  theo mô hình 
được tính toán như bảng 1. 

Bảng 1. Khoảng cách của các nguyên tử tính từ gốc tọa độ 
i  1 2 3 4 5 6 … M-1 M 
( )AGNRsD i  0 Ay  1 Ay  2 Ay  3 Ay  4 Ay  5 Ay  … 2− A( M )y  ( )1− AM y  

( )ZGNRsD i  0 Zy  1 Zy  3 Zy  4 Zy  6 Zy  7 Zy  … ( )3 3− ZM y  ( )3 2− ZM y  

Trong đó:  Với 
3

2 2A Z
a ay ; y= =  

Bên cạnh đó, để khảo sát sự phân bố của điện tử 
và hệ số Seebeck của vật liệu, phương pháp luận 
hàm Green (Datta, 2005) được sử dụng để tính toán, 
thể hiện trong các phương trình như sau:  

OS
2

†iD trace G G , = − π
  (3) 

với ( ) 1
G E i. .I H .

−
= + η −    

Hệ số Seebeck ứng với thế hóa học µ  và nhiệt 
độ T của vật liệu được tính toán dựa theo hình thức 
luận Landaure (D’Agosta, 2013; Lewenkopf & 
Mucciolo, 2013) , cụ thể: 

( ) ( )

( ) ( ) ( )( )
[ ]

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )
( )

1

0

2

1

e L D R D

L R L R R L

D D L R

n e
n e

T E trace G G ;

i ;

G E H ;
f E, ,T

L ,T dE.T E . E . ;
h E

L ,T
S ,T .

e.T L ,T

+∞

−∞

= Γ Γ


Γ = ∑ −∑


= − −∑ −∑
 −∂ µ

µ = −µ
∂

 µ µ =
 µ

∫
(4) 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 
3.1. Ảnh hưởng của khuyết một nguyên tử lên 

cấu trúc điện tử của vật liệu 

Theo các nghiên cứu trước đây về tính chất điện 
tử của GNRs, hai dạng biên của vật liệu sẽ cho các 
tính chất khác nhau (Brey & Fertig, 2006). Cụ thể, 
với dạng biên zigzag vật liệu thể hiện tính kim loại 
mạnh mẽ với việc tồn tại một khoảng flatband. 
Trong khi đó, cấu trúc với biên armchair lại cho một 
kết quả thú vị với tính chất điện tử thay đổi theo độ 
rộng của vật liệu (Yu et al., 2008). Do đó, để cho 
thấy một bức tranh tổng quát về ảnh hưởng của 
khuyết đơn nguyên tử lên cấu trúc vùng năng lượng 
của GNRs cho cả hai dạng biên, trên cấu trúc kim 
loại, ứng với chiều rộng ribbons của 14 nguyên tử 
(M = 14) của cả 2 dạng biên được tiến hành nghiên 
cứu, kết quả chi tiết về cấu trúc vùng năng lượng và 
tính chất điện tử của cả hai dạng biên được thể hiện 
ở Hình 2. 

Trong nghiên cứu này, ảnh hưởng của từng vị trí 
sai hỏng khác nhau được khảo sát, do đó, nó lần lượt 
tạo ra các sai hỏng ở vị trí trung tâm và ở các nguyên 
tử gần biên. Kết quả khảo sát cho thấy, ở trạng thái 
hoàn hảo, khi chưa có sự xuất hiện của khuyết 
nguyên tử, cả hai dạng biên với M = 14 đều thể hiện 
tính kim loại với vùng dẫn và vùng hóa trị chồng 
phủ lên nhau Hình 2(a), 2(d). Khi có sự xuất hiện sai 
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hỏng, cấu trúc vùng năng lượng của AGNRs và 
ZGNRs đều cho thấy sự thay đổi một cách rõ rệt. 
Trong đó, sự sai hỏng đã làm thay đổi cấu trúc vùng 
năng lượng với việc hình thành 2 vùng cấm con là 
Eg1 và Eg2. Đây thực sự là một khám phá khá thú vị, 
mang ý nghĩa to lớn đối với việc ứng dụng trong 
điều khiển tính dẫn của vật liệu khi có thể thay đổi 
tính chất của vật liệu từ kim loại sang bán dẫn. Cụ 
thể, đối với cấu trúc AGNRs, độ rộng vùng cấm 
cũng như dạng cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu 
thay đổi một cách rõ rệt giữa trước và sau khi có sự 
tồn tại sai hỏng. Điều này dự đoán những thay đổi 
liên quan trong các tính chất khác nhau của vật liệu. 
Tuy nhiên, với các vị trí khuyết khác nhau, cụ thể là 
VC = 4 ở Hình 2(b), và VC = 8 ở Hình 2(c), dạng 
của cấu trúc vùng năng lượng không có sự thay đổi 
nhiều, hay nói cách khác, kết quả cho thấy rằng đối 
với cấu trúc AGNRs ứng với độ rộng ribbons M = 
14, các vị trí khuyết khác nhau dường như sẽ không 
ảnh hưởng nhiều đến tính chất điện tử của vật liệu. 
Ngược lại, đối với cấu trúc ZGNRs, sự xuất hiện của 
sai hỏng ở những vị trí khác nhau đã để lại những 
ảnh hưởng khác nhau trong cấu trúc vùng năng 
lượng của vật liệu, như thể hiện trên Hình 2(d)-(f). 
Tuy nhiên, dạng cấu trúc vùng gần mức Fermi thay 

đổi không quá rõ rệt như dạng cấu trúc thu được từ 
mô hình AGNRs. Bên cạnh đó, kết quả cũng cho 
thấy rằng, ở vùng gần mức Fermi, ảnh hưởng của 
các vị trí khuyết thể hiện rõ ở vị trí gần biên, và giảm 
dần khi tiến đến tâm của ribbons, như thể hiện trên 
Hình 2(d)–(f). Điều này có thể được giải thích bởi 
cấu trúc ZGNRs tồn tại trạng thái biên định xứ, do 
đó, ở những vị trí biên sẽ thể hiện tính linh động của 
điện tử cao hơn, dẫn đến việc khuyết nguyên tử ở vị 
trí biên sẽ gây nên những ảnh hưởng mạnh mẽ hơn 
so với khuyết nguyên tử ở vị trí trung tâm. Do đó, 
trong những tính toán sau,  ảnh hưởng tại vị trí 
khuyết trung tâm được tập trung khảo sát, ứng với 
VC = 8 cho cả hai mô hình. 

Mặt khác, khi so sánh ảnh hưởng của khuyết đơn 
nguyên tử với độ dài ribbons khác nhau, ứng với các 
giá trị M khác nhau, cụ thể là M = 14 của nghiên cứu 
hiện tại và M = 15 của nghiên cứu trước (Nguyen et 
al., 2024), kết quả nhận được như được thể hiện trên 
Bảng 2. Kết quả cho thấy rằng, khuyết tật đơn 
nguyên sẽ có tác động mạnh mẽ hơn trong cấu trúc 
của AGNRs ứng với trạng thái kim loại (tương ứng 
với M = 14). 

 
Hình 2. Cấu trúc vùng năng lượng và mật độ trạng thái (DOS) của hai dạng biên 

Ghi chú: (a)-(c): AGNRs; (d)-(f): ZGNRs 
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Bảng 2. Sự khác biệt trong độ rộng vùng cấm của AGNRs giữa M=14 và M=15 
Độ rộng ribbons Cấu trúc hoàn hảo Cấu trúc khuyết và tái cấu trúc VC = 8 

M=14 Eg= 0 meV Eg1 = 267,3 meV Eg2 = 312,6 meV 
M=15 Eg= 543,6 meV Eg1 = 532,7 meV Eg2 = 452,2 meV 

Ngoài ra, nguyên nhân dẫn đến sự chênh lệch 
của ảnh hưởng mà khuyết nguyên tử mang lại đối 
với hai cấu trúc AGNRs và ZGNRs nằm ở bản chất 
nội tại của vật liệu. Mặc dù cả hai vật liệu được khảo 
sát đều ứng với M = 14 nhưng AGNRs có cấu trúc 
vùng năng lượng thay đổi theo độ rộng của dãy khi 
luân phiên thể hiện tính kim loại (đối với nhóm 
3p+2) và tính bán dẫn - điện môi (đối với nhóm 3p 
và 3p+1). Ngược lại, cấu trúc ZGNRs luôn thể hiện 
tính chất kim loại với các độ rộng dãy khác nhau. 
Hay nói cách khác, AGNRs thể hiện tính kim loại 
yếu hơn ZGNRs nên ảnh hưởng của sai hỏng lên 
AGNRs là mạnh mẽ hơn. Mặt khác, đồ thị mật độ 
trạng thái (DOS) ở bên phải các cấu trúc vùng cũng 
khẳng định rằng mật độ trạng thái của điện tử tập 
trung nhiều hơn ở gần mức Fermi đối với cấu trúc 
ZGNRs (khi xét trong cùng điều kiện khuyết), điều 
này cho thấy điều kiện kích thích cần mạnh mẽ hơn 
để có thể tác động làm thay đổi trật tự sắp xếp cũng 
như cấu trúc điện tử của vật liệu này. 

Do đó, để có thể đưa ra nhiều lựa chọn cho các 
tác nhân kích thích cũng như điều khiển trạng thái 
dẫn của vật liệu, ảnh hưởng đồng thời của khuyết 
một nguyên tử và điện trường song song lên cấu trúc 
vùng năng lượng và mật độ trạng thái của hai biên 
vật liệu được tiến hành khảo sát. 

3.2. Ảnh hưởng đồng thời của khuyết một 
nguyên tử và điện trường ngoài lên các 
đặc trưng dẫn của vật liệu 

Kết quả sự thay đổi của cấu trúc vùng năng 
lượng và mật độ trạng thái của AGNRs và ZGNRs 
dưới tác dụng của điện trường song song được trình 
bày chi tiết thông qua Hình 3 và Hình 4.  

Trên các kết quả được thể hiện tại Hình 3(a)-(c), 
cho thấy dưới tác dụng của điện trường song song, 
ứng với các giá trị điện thế lần lượt là Vs = 0 V, Vs = 
0,25 V và Vs = 0,5 V, độ rộng vùng cấm của vật liệu 
dường như không có sự thay đổi. Bên cạnh đó, đồ 
thị DOS (đường màu đỏ, bên phải) cũng cho thấy sự 
tương đồng của sự phân bố điện tử quanh mức Fermi 
dưới tác dụng của điện trường ngoài. Đồng thời, với 
các giá trị điện thế âm, dạng của các mức năng lượng 
trong cấu trúc vùng cũng không có sự thay đổi rõ 
rệt, như thể hiện trên Hình 3(d)-(e). Đặc biệt, kết quả 

trên Hình 3(f) đã cho thấy, khi ta tăng giá trị của điện 
thế Vs, độ rộng ở cả hai vùng cấm Eg1 và Eg2 đều 
giảm, tuy nhiên, sự giảm là không đáng kể so với 
khi chưa áp trường. Như vậy, ứng với M = 14, điện 
trường song song không có tác động mạnh trong 
việc điều khiển trạng thái dẫn của AGNRs.  

Trong khi đó, các kết quả thu được là hoàn toàn 
ngược lại so với ZGNRs, như thể hiện trên Hình 4. 
Kết quả trên cho thấy rằng, dưới ảnh hưởng của điện 
trường song song, độ rộng vùng cấm của ZGNRs 
được mở ra một cách mạnh mẽ, đồng thời, ảnh 
hưởng của sai hỏng khuyết một nguyên tử dường 
như bị thu nhỏ lại. Cụ thể, với sự tồn tại của khuyết 
tật một nguyên tử trong mạng graphene, một số 
nguyên tử lân cận mất liên kết, kéo theo sự biến dạng 
cục bộ trong mạng tinh thể do quá trình tái cấu trúc. 
Sự biến dạng này làm thay đổi phân bố điện tích và 
ảnh hưởng đến tương tác giữa điện tử và các ion gần 
vùng khuyết. Kết quả là thế năng trong vùng khuyết 
trở nên sai khác so với vùng hoàn hảo, dẫn đến sự 
thay đổi trong độ linh động của điện tử. Trong một 
số trường hợp, điện tử có thể bị giữ lại cục bộ - hình 
thành nên trạng thái polaron bị bẫy (Wiliam et al., 
2016; Ribeiro et al., 2018). Trạng thái này đồng thời 
tạo ra một mức năng lượng mới nằm giữa vùng hóa 
trị và vùng dẫn, được gọi là mức midgap, như thể 
hiện trên Hình 4(a). Đặc biệt, với sự xuất hiện của 
điện trường song song, năng lượng của từn;g vị trí 
nguyên tử sẽ thay đổi từ biên vào trung tâm của 
ribbons, điều này càng củng cố hơn việc sắp xếp lại 
trật tự của các điện tử ở các mức năng lượng. Trong 
đó, kết quả trên Hình 4(b)-(e) đã cho thấy rõ các mức 
năng lượng này sẽ dịch chuyển về đỉnh vùng hóa trị 
và đáy vùng dẫn, hình thành nên độ rộng vùng cấm 
Eg1/Eg2 vào khoảng 32,7/162,4 (meV) và 
120,4/263,4 (meV) ứng với giá trị điện thế lần lượt 
là Vs = 0,25 V và Vs = 0,5 V. Hơn thế nữa, kết quả 
trên Hình 4(f) đã cho thấy rằng, khi ta tăng các giá 
trị điện thế áp vào, độ rộng vùng cấm của vật liệu 
càng được mở ra mạnh mẽ hơn. Hay nói cách khác, 
kết quả khảo sát đã cho thấy rằng, việc tác động điện 
trường lên từng vị trí nguyên tử, kết hợp với trạng 
thái biên định xứ nội tại của ZGNRs đã có tác động 
mạnh mẽ hơn trong việc điều khiển độ rộng vùng 
cấm của vật liệu. 
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Hình 3. Cấu trúc vùng năng lượng và mật độ điện tử (DOS) của AGNRs ứng với các giá trị điện thế  

Ghi chú: (a) Vs = 0 V; (b) Vs = 0,25 V; (c) Vs = 0,5 V; (d) Vs = -0,25 V; (e) Vs = -0,5 V; (f) Eg là hàm của Vs 

 
Hình 4. Cấu trúc vùng năng lượng và mật độ điện tử (DOS) của AGNRs ứng với các giá trị điện thế  

Ghi chú: (a) Vs = 0 V; (b) Vs = 0,25 V; (c) Vs = 0,5 V; (d) Vs = -0,25 V; (e) Vs = -0,5 V; (f) Eg là hàm của Vs 
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Bảng 2. Độ rộng vùng cấm của AGNRs và ZGNRs với mô hình khuyết một nguyên tử và chiều dài 
ribbons M = 14 ứng với các giá trị điện thế khác nhau 

Mô hình Vs = -0,50 V Vs = -0,25 V Vs = 0 V Vs = 0,25 V Vs = 0,50 V 

AGNRs Eg1 (meV) 286,6 271,1 267,3 258,2 244,7 
Eg2 (meV) 313,3 315,0 312,6 306,0 295,2 

ZGNRs Eg1 (meV) 282,7 163,8 0 32,7 120,4 
Eg2 (meV) 113,1 50,1 0 162,4 263,4 

Ngoài ra, để tổng quát hơn ảnh hưởng của điện 
trường song song lên sự thay đổi tính chất điện tử 
của vật liệu, kết quả được thể hiện tại Bảng 2 cho 
thấy sự so sánh độ rộng vùng cấm của hai mô hình 
ứng với các giá trị điện thế áp vào. Một lần nữa, kết 
quả cho thấy rằng, với mô hình khuyết một nguyên 
tử, độ rộng vùng cấm của AGNRs được mở ra mạnh 
mẽ hơn dưới ảnh hưởng của điện trường ngoài, tuy 
nhiên, sự thay đổi cường độ điện trường không dẫn 
đến sự biến thiên đáng kể trong giá trị vùng cấm của 

vật liệu. Điều này hoàn toàn ngược lại với kết quả 
thu được cho mô hình ZGNRs, bởi  độ rộng vùng 
cấm của vật liệu  thể hiện sự nhạy cảm hơn trước sự 
thay đổi của các giá trị điện thế khác nhau. 

Hơn thế nữa, để khảo sát ảnh hưởng đồng thời 
của khuyết và điện trường ngoài lên các đặc trưng 
dẫn của vật liệu, sự thay đổi hệ số Seebeck với các 
giá trị điện thế khác nhau được khảo sát, kết quả thể 
hiện cụ thể trên Hình 5. 

 

Hình 5. Hệ số Seebeck của vật liệu ứng với các giá trị điện thế khác nhau của hai mô hình 
Ghi chú: (a) AGNRs, VC = 8; (b) ZGNRs, VC = 8 

Kết quả được thể hiện ở Hình 5 cho thấy sự khảo 
sát hệ số Seebeck của hai cấu trúc AGNRs và 
ZGNRs dưới tác dụng đồng thời của khuyết một 
nguyên tử và điện trường song song, dưới tác dụng 
của điện trường ngoài, hệ số Smax thu được là lớn hơn 
so với khi chỉ chịu ảnh hưởng của khuyết (hình nhỏ 
màu đỏ) ở cả hai mô hình, cụ thể như sau: 

Khi chưa chịu tác động của ảnh hưởng ngoài 
(bao gồm cả khuyết và điện trường ngoài), hệ số Smax 
thu được ở cấu trúc AGNRs và ZGNRs lần lượt là 
0,034 mV/K và 0,08 mV/K, như thể hiện trên hình 
nhỏ màu đen ở Hình 5(a) và (b). Kết quả thu được 
là khá nhỏ bởi trạng thái ban đầu cả hai vật liệu đều 
thể hiện tính chất kim loại. Tuy nhiên, với sự xuất 

hiện của khuyết một nguyên tử, độ rộng vùng cấm 
trong cấu trúc AGNRs được thay đổi, điều này dẫn 
đến sự gia tăng hệ số Smax của cấu trúc, như thể hiện 
ở hình nhỏ màu đỏ trên Hình 5(a). Dưới ảnh hưởng 
của khuyết một nguyên tử, hệ số Seebeck được tách 
thành 4 đỉnh phụ, tương ứng với 4 vùng cấm nhỏ 
xung quanh mức Fermi, trong đó, hệ số Smax thu 
được là 0,476 mV/K, ứng với thế hóa học 

0 19µ = − , eV . Khi tác động điện trường và tăng giá 
trị điện thế áp vào, hệ số Seebeck của vật liệu tăng 
đạt giá trị 0,474 mV/K ứng với giá trị Vs = 0,25 V.  
Tuy nhiên, khi tăng giá trị điện thế áp lên Vs = 0,50 
V thì hệ số Smax dường như không có sự thay đổi. 
Điều này hoàn toàn tương đồng với kết quả thu được 
từ cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu và một lần 
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nữa khẳng định rằng, điện trường song song không 
gây ảnh hưởng nhiều đến các tính chất của vật liệu 
trong mô hình khuyết một nguyên tử của AGNRs, 
ứng với M = 14. Trong khi đó, với cấu trúc ZGNRs, 
sự thay đổi thể hiện rõ ràng hơn. Cụ thể, với giá trị 
điện thế Vs = 0,25 V, hệ số Smax = 0,524 mV/K, khi 
tăng điện thế Vs = 0,50 V, hệ số Smax tăng lên bằng 
0,699 mV/K. Như vậy, các kết quả thu được từ bài 
toán nhiệt điện của vật liệu đã cho thấy rằng, đối với 
cấu trúc AGNRs, ảnh hưởng của khuyết một nguyên 
tử lên các tính chất truyền dẫn của vật liệu là mạnh 
mẽ, tuy nhiên, ảnh hưởng của điện trường ngoài lại 
thể hiện mạnh mẽ trong cấu trúc ZGNRs.  

4. KẾT LUẬN VÀ ĐỀ XUẤT  

Dựa trên phương pháp gần đúng liên kết mạnh 
và phương pháp luận hàm Green, mô hình tính toán 
khuyết đơn nguyên tử cho hai cấu trúc là AGNRs và 
ZGNRs đã được xây dựng thành công trong đề tài. 
Kết quả khảo sát cho thấy khuyết đơn nguyên tử và 
điện trường song song có tác động mạnh mẽ trong 
việc điều khiển độ rộng vùng cấm cũng như trạng 

thái dẫn điện, nhiệt của vật liệu. Trong đó, độ dài 
ribbons ứng với M = 14, vật liệu được chuyển trạng 
thái từ kim loại sang bán dẫn – điện môi. Đồng thời, 
dưới tác động đồng thời của hai kích thích, hệ số 
Seebeck, đặc trưng cho khả năng chuyển đổi nhiệt – 
điện của vật liệu cũng tăng đáng kể, vào khoảng 
0,474mV/K cho cấu trúc AGNRs và 0,699 mV/K 
cho cấu trúc ZGNRs. Đặc biệt, kết quả cho thấy, sai 
hỏng khuyết đơn nguyên tử đóng vai trò quan trọng 
trong cấu trúc AGNRs, trong khi đó, ảnh hưởng của 
điện trường song song là mạnh mẽ trong cấu trúc 
ZGNRs. Đây là những dự đoán ban đầu  góp phần 
định hướng ứng dụng vật liệu AGNRs và ZGNRs 
vào nhiều lĩnh vực tiềm năng, bao gồm công nghiệp 
nhiệt điện, điện tử nano, bóng bán dẫn,... 
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