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Abstract. Two-dimensional materials with many superior properties have received the attention
of scientists. Among them, the monolayer SiS structure is a promising material for practical
applications. In this study, we determined the mechanical, electronic, and piezoelectric properties
of monolayer SiS materials using density functional theory. First, results about phonon spectra,
thermal vibration spectra and elastic constants, we demonstrated that the monolayer SiS material
structure has high stability. Through the application of mechanical strains, we can determine
mechanical behaviors as well as control the energy band structure of the monolayer SiS material.
Finally, the piezoelectric properties of the material were elucidated through the relationship
between strain and the polarization shift among the atoms. The obtained piezoelectric charge and
stress coefficients showed promising values, confirming that the monolayer SiS material structure
is an excellent candidate in the field of piezoelectrics. Our results not only demonstrate the
potential of SiS but also provide valuable information for the application of this material in
advanced electronic devices.
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Tom tat. Vat liéu 2D véi nhiéu tinh chat wu viét da nhan duoc sy quan tdm cua cac nha khoa hoc.
Trong sé o, cau trac SiS don 16p 1a mot vat liéu day hira hen cho cac wng dung thuc tién. Trong
nghién ctru nay, chiing toi dd xac dinh cac tinh chét co hoc, dién tir va ap dién cua vat liéu SiS don
16p béng ly thuyét phiém ham mat do. Pau tién, két qua phd dao dong phonon, phd dao dong
nhiét va céac héng s6 dan hoi duogc sir dung dé l1am sang to tinh 6n dinh cua vat liéu. Bén canh do,
thdng qua viéc ap dung bién dang co hoc, ching t6i da kham pha duoc hanh vi co hoc cling nhu
diéu chinh cdu triic ving nang lugng cua vat li¢u SiS don 16p. Cudbi cuing, tinh chit ap dién cua vat
lieu dugc lam sang to qua moi quan hé giira bién dang va do Iéch phan cuc gitta cac nguyén tu.
Hé sb dién tich ap dién va hé sé ung suét ap dién thu dwoc da tiét 16 vat lidu SiS don 16p la mot
g cir vién sang gia trong linh vuc ap dién. Nhitng két qua cua ching tdi 1a minh chiing cho tiém
nang ctia cau truc SiS va cung cap thong tin hitu ich cho viéc tng dung vat liéu nay trong cac thiét
bi dién tir tién tién.

Tir khoa: tinh chét co hoc, cau tric viing ning lugng, tinh chat ap dién, 1y thuyét phiém ham mat
do, vat ligu SiS don 16p
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1. PAT VAN PE

Su ra doi cua vat liéu graphene da tao nén mét cugc cach mang trong cong ddng nghién
ctru khoa hoc vat lidu [1]. Tir mot phuong phap ché tao don gian, vat liéu graphene da duogc
tao ra thanh cong, m¢ duong cho su phat trién cua cac vat ligu hai chiéu (2D). Trong hon hai
thap ky qua, nho nhitng cong nghé ché tao tién tién, s6 lugng cac vat liéu 2D da khong ngung
gia ting, bao gom nhiéu loai cu trdc vat liéu nhu ciu tric luc giac Boron-Nito (h-BN),
dichalcogenides kim loai chuyén tiép (TMDs), Phospho den, cic hop chat oxit kim loai,
MXenes va Silicon Carbide (SiC) [2-6]. Vat liéu 2D con duoc biét dén vai nhiéu tinh chat dac
biét nhu tinh chat co hoc linh hoat, tinh chit dién tu linh dong, kha ning hap thu céc pho-ton
&nh sang manh va hé sb cong suat nhiét dién Ion [7, 8]. Nhitng dic tinh ndy xuit phat tir ciu
trdc nguyén tir doc dao, do day chi vai nanomet va dién tich hoat dong bé mat 16n. Nho vy,
vat liéu 2D d3 va dang duoc Gng dung rong réi trong nhiéu linh vic nhu thiét bi cam bién
quang hoc, siéu tu dién, co bap nhan tao va thiét bi dién tir nano, mé ra nhiéu trién vong mai
trong cong nghé va doi séng [9-11].

Trong sb céc vat liéu 2D, cau tric vat liéu SiS don 16p ndi 1én nhu mét Gng cir vién day
tiém nang nho cac dac tinh ndi troi dugce ching minh qua nhiéu nghién ctu. Alam va cong su
[12] da chi ra rang vat liéu van der Walls cua cau tric SiS mang lai nhiing loi ich dang ké cho
qua trinh chuyén doi nang lwong mit troi thanh nguon nang lwong sach. Nghién ctru nay ciing
da 1am sang t6 mdi trong quan giita Su phan cuc cia ham dién moi ciing nhu ving tréng ning
luong trong cau trac vat liéu SiS don 16p dén kha nang hap thy quang hoc tuyét voi. Trong
mot nghién ciu khac, Zhao va cong su [13] da tap trung nghién cuu vat liéu van der Walls
cuia cau tric SiS va phat hién ra hai cau trdc di thé cua vat liéu nay c6 kha ning ting cuong
dang ké toc d6 hap thu ning lwong mat troi so véi cau tric tu nhién. Zhao va cong su [13]
cling chi ra rang bién dang co hoc va dién truong 1a nhiing phuong phap hiéu qua dé téi vu
hoa cau triic ving ning lwong cua cac di thé ciing nhu ting cudng do linh dong cua céac dién
tar, tir d6 cai thién qué trinh quang xuc tac. Behzad va cong su [14] da sir dung bién dang co
hoc dé nghién ciu kha nang hap thy ning lugng cua vat lidu SiS don 16p. Két qua cho thay
vat liéu SiS don 16p 1a mot vat liéu day hira hen cho cdng nghé quang hoc tuong lai, véi kha
nang hap thu anh séng c6 thé diéu chinh linh hoat bang bién dang co hoc. Nhin chung, cac
nghién ciru trudc day da khang dinh rang SiS don 16p s& hiru nhiéu wu diém vuot troi, dac biét
la nhimg dic tinh quang hoc. Tuy nhién, dé c6 thé tng dung vat liéu ndy vao trong thuc té
nhiéu nghién ctru chuyén sau van can phai thuc hién. Trong s6 do, nghién cau tinh chat co
hoc dong mdt vai tro quan trong, khong chi cung cap thong tin hitu ich ve do bén & kich thudc
2D, con cung cap nhimng dy doéan su thay doi céc tinh chat cua vat liéu dudi tac dong cua bién
dang co hoc. Day co thé duoc coi la mot trong nhitng co s& tién téi nang cao hiéu qua hoat
dong cua cac thiét bi sir dung SiS don 16p trong twong lai.

Xuit phét tir nhitng muc tiéu trén, nghién cau nay tap trung xac dinh cac tinh chét co ban
nhu co hoc, dién tir va ap dién caa vat liéu SiS don 16p théng qua ly thuyét phiém ham mat do
(DFT). Quan trong hon, nghién ctru con tap trung khao sat anh huéng cua bién dang co hoc
dén céc tinh chét dién tr va tim ra hé sb ap dién cua vat lidu. Dya vao su bién dong do léch
phan cuc cua vat liéu SiS don 16p, ching t6i cd thé tinh ton hé sé tng suat ap dién (d) va hé
s6 dién tich ap dién (e). Cac két thu duoc tir nghién ciru ndy cung cap nhirng thdng tin hitu ich
cho viéc ung dung vt liéu SiS don 16p trong céc thiét bi dién tir va quang hoc tién tién, mé ra
trién vong méi trong linh vuc vat liéu 2D.
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2. PHUONG PHAP TINH TOAN

Tinh chét co hoc, dién tir va &p dién cua vat liéu SiS don 16p duoc nghién cau bing ly
thuyét phiém ham mat d6 thong qua phan mém Quantum Espresso (QE) [15]. Trong d6, ham
thé nang dya trén thu vién PS [16] dé md ta twong tac gitra cac nguyén tir. Bé dam bao tinh
chinh x&c va sy hoi tu cta qué trinh tinh toan, ngudng nang lugng cho ban kinh tuong tac
gitra cac nguyén tir duoc lua chon bang 60 Ry va mat do dién tich 1a 720 Ry [17]. St dung
Xap Xi gradient téng quéat (GGA) cua ham Perdew-Burke-Ernzehof 1am ham thé ning tuong
quan trao d6i [18] va lya chon ludi diém k 1a 15x15x1 theo phuong phap Monkhorst-Pack
[19]. Bé tranh su tuong tac gitra cac 16p nguyen tu, cau tric vat liéu duoc thiét 1ap mot ving
chan khong bang 30 A theo phuong z. CAu trdc vat liéu SiS don 16p duoc tinh toan véi céc
diéu kién vé luc va ing suét nho hon 0,005 Ry/a.u. va 0,05 GPa & nhiét ¢ OK [20]. Ngoai ra,
dé thu duoc két qua chinh xé&c cao hon cua tinh chat dién tir, ching t6i da sir dung ham thé
ning twong quan trao dbéi HSE (Heyd-Scuseria-Ernzerhof) [16] dé tinh toan ciu tric ving
nang lwong. Thém vao dé, goi cdng cu Wannier 90 duoc str dung dé noi suy va hiéu chinh cau
triic ving nang lugng cho phu hop [21]. Su két hop cac phuong phap nay da giap hiéu rd hon
vé tinh chat dién tir caa vat liéu SiS don 16p, gop phan dinh huéng wng dung vat liéu trong
thuc té dugc tét hon.

3. KET QUA VA THAO LUAN

3.1. Téi wu hoa ciu tric va kiém tra tinh 6n dinh ciia vat li¢u SiS don 16p
Bang 1. Hang s6 mang tinh thé - a & b (A), hang sé dan hdi - Cjj (GPa), md-dun dan hoi - Y (GPa) va
hé s6 Poisson-P.

a=b Ci1=Cx Cr Ces Yo = yyy g)xx = j)yy

3,31 121,03 19,63 50,64 117,85 0,16

Cau trdc vat liéu SiS don 16p duoc t6i uu héa o nhiét do OK théng qua phuong phap cén
bang nang luong cuc tiéu Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno (BFGS) [22-24], voi diéu kién
vé ing suat va lyc nho hon gié tri cho phép. Két qua thu duoc cho thay cau tric vat liéu SiS
don 16p cé dang luc giac, moi 6 co s gom mot nguyén tir Silic (Si) va mot nguyén ti luu
huynh (S) nhu Hinh 1(a). Trong hé toa d6 khong gian ba chiéu, hai nguyén tir Si va S nam
trén hai mat phang khac nhau, do dé chiéu day cua cau trac duoc xac dinh bang khoang cach
toa do theo phuong z gitta hai nguyén tir nay trén Hinh 1(a). Dya trén tinh toan vé cau tric va
toa d6 khong gian cua cac nguyén tir, hang sé mang tinh thé cua cAu truc vat liéu SiS don 16p
laa=b=3,31A. Két qua ndy phu hop véi cac nghién cau trude day [12, 13, 25].

Pé chung minh tinh 6n dinh caa cau tric vat liéu SiS don 16p, nghién ctu nay st dung
dong thoi ba tiéu chuan dé kiém tra. Tiéu chuan dau tién duoc sir dung la tiéu chuan vé dong
luc hoc véi s dao dong caia phonon. Phd dao déng mang phonon cua céu tric dugc thé hién
nhu Hinh 2(a). Két qua thu dugc chi ra rang, phd dao dong cua vat liéu bao gém sau nhéanh,
trong d6 c6 ba nhanh dao dong &m thanh tan sé thap va ba nhanh dao dong quang hoc & tan s6
cao. Tan s6 dao dong 16n nhét cua vat lidu dat 500cm™. Ngoai ra, két qua ciing cho thay trong
toan mién Brillouin khdng ton tai bat ki dao dong am. Nhiing két qua nay 1a minh ching su
tdn tai cua cau trac vat liéu.
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Hinh 1. (a) C4u tric nguy@n tir & trang thai can bang, (b) ving Brullouin véi cac diém d6i xtng bac
cao cua vat liéu SiS don 16p.
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Hinh 2. (a) Ph6 dao dong phonon cuaa vat liéu SiS don 16p, (b) d6 thi can bang nhiét d va nang luong
ctia cau trdc vat lidu SiS don 16p bang thuat toan AIMD.

Tiéu chuan tht hai 1a kiém tra sy 6n dinh v& mit co hoc, dugc chung minh qua ly thuyét
Born [26]. Két qua tinh toan hiang s dan hoi cua vat liéu duoc trinh bay trong Bang 1, cho
thdy cau tric vat liéu SiS don 16p thoa man tiéu chuan 6n dinh co hoc cua ly thuyét Born véi
diéu kién C11> [C12| > 0 va Cgs > 0. Tiéu chuan thar ba kiém tra sy can bang vé ning lugng va
nhiét do khi gia nhiét cho cau tric. Hinh 2(b) thé hién két qua vé can bang nhiét d6 va niang
lwong caa vat liéu SiS don 16p qua thuat toan ab-inito két hop dong luc hoc phan tir (AIMD)
[27]. Trong thoi gian gia nhiét khoang 5 ps, ciu tric c6 sy dao dong hdn don & nhimg budc
thoi gian dau tién (< 0,5 ps). Giai doan dao dong hdn don nay cé thé duoc giai thich 1a qua
trinh ciu trdc tu diéu chinh trang thai dé thich nghi véi nhiét d6 méi. Pang cha y, sau giai
doan dao dong ban dau, ciu trac nhanh chong dat dén trang thai on dinh voi sy dao dong nhiét
quanh muc nhiét 6 300K. Qua dé cho thay kha ning ti diéu chinh trang thai va 6n dinh theo
nhiét d6 cua vat liéu. Hon nita, Su 6n dinh vé mit niang luong cua hé khi ting thoi gian gia
nhiét cho thay cau trdc khdng nhitng chi 6n dinh vé mat nhiét dong hoc ma con c6 kha niang
duy tri tinh todn ven cau tric & nhiét d6 300K. Qua ba phuong phap kiém tra trén, co thé két
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luan rang ciu trdc vat lidu SiS don 16p rat 6n dinh.
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Hinh 3. D4 thi phan tan gi tri caa mo-dun dan hoi - Y va hé sb Poison - P phu thugc vao goc 6 hop
baoi vecto khao sat va truc x.
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o day, A = sin(#) va [] = cos(8) vai 0 la goc hop bai vecto dugc khao sat va phuong X.

Hinh 3 trinh bay dd thi phan tén gid tri ciia mo-dun dan hdi va hé s6 Poison tai trang thai
can bang cua cau tric vt liéu SiS don 16p dugc tinh toan theo phwong trinh (1) va (2) [7]. Két
qua thu dugc cho thay rang, cau truc vat liéu SiS don 16p 1a mot vat lidu dang huéng trong
mién dan ho6i. Dudi bién dang kéo theo mot goc 6 bat ky, gia tri caa md-dun dan hoi va hé sé
Poison ludn duy tri 6n dinh & cac gia tri Y = 117,85 GPa va P = 0,16 tuong tng. So sanh voi
mot s6 cau tric vat liéu thap chiéu da duoc nghién ctru trude day nhu SnS2 [20], PbS; [3], mé-
dun dan hoi cua ciu trdc vat lidu SiS don 16p nhd hon thé hién tinh chit co hoc linh hoat va
bién dang co hoc pha huy t6t. TOm lai, cac dic tinh co hoc cua vat liéu SiS don 16p cho thiy
day 1a mot vat liéu day hira hen cho nhiéu ung dung cong ngh¢ tién tién, dac biét trong linh
vuc ché tao céc thiét bi dién tir linh hoat va cam bién.

3.2. Tinh chit co hoc caia vat liéu SiS don 16p

Hinh 4 trinh bay méi quan hé gitra tng suat va bién dang kéo cua cau tric vat lidu SiS
don 16p, bao gom: bién dang kéo mét truc doc theo phuong X (ex), bién dang kéo mét truc doc
theo phuong y (eyy) va bién dang kéo ddng thoi hai truc (enia). Trong nghién cau nay, dé phu
hop Vi thyc té, ching t6i da hiéu chinh tng suit thu dwoc véi h/do. Vi do 1a chiéu day hiéu
dung caa vat liéu, duoc tinh toan voi ham VDW-DF3 théng qua md hinh 3D téi wu, h 1a kich
thudc ciia ving chan khong [28, 29]. O giai doan bién dang nho (¢ < 0,04), tng xir co hoc ¢6
su twong dong ¢ ca ba loai bién dang, thé hién tinh dang hudéng cao trong mién dan hdi tuyén
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tinh. Khi gia tri bién dang gia tang (¢ > 0,04), sy dich chuyén cua cac nguyén tir Si va S co su
khac biét dang ké, dan dén tng xur co hoc tach biét gitra cac loai bién dang. Nhin chung, cau
trdc vat liéu SiS don 16p c6 @6 bén pha huy twong ddi 16n, véi bién dang pha huy 16n nhat epia
= 0,18 va tng suét téi han twong tng obia ~ 10 GPa dat dugc dudi tac dung cua bién dang kéo
ddng thoi hai truc xy (evia). P bén cua céc bién dang doc theo mét truc (ex, &) Va tng suat
t6i han twong ung (ox, oyy) thap hon dang ké so véi bién dang kéo dong thoi hai truc (ovia), 1an
luot khoang 1,28+1,5 va 1,17+1,27 lan. So sanh véi mét s cau trac twong tw nhu PbS,, PhSex
[3], SiTey, SiSez [7] do bén caa bién dang kéo ddng thoi hai truc ciing ludn 16n hon do bén
cua bién dang kéo mot truc. Nguyén nhan chinh 1a do dudi tic dong cua bién dang kéo dong
thoi hai truc cho phép nguyén tir di chuyén déu dan va tang dién tich bé mat, gidp phan tan ap
lyc hiéu qua hon. Nguoc lai, bién dang kéo mot truc gay dich chuyén nguyén tir xa hon khoi
vi tri can bing ma khong thay doi dang ké bé mat vat liéu, dan dén tap trung tng suat va lam
cho cau tric cua vat liéu pha huy sém hon. Xu huéng nay phu hop véi dac tinh chung cua vat
lieu 2D. Két qua cho thay kha nang chiu bién dang tot caa vat liéu SiS don 16p va thich hop
trong cac thiét bi yéu cau tinh bén. Bong thoi day ciing 1a thong tin hitu ich cung Cap CO SO
cho viéc thiét ké va téi wu cac thiét bi sir dung vat lidu nay. Hinh 4(b) thé hién chiéu dai lién
két giita hai nguyén tir Si va S trong cau tric vat liéu dudi tac dong cua cac bién dang co hoc.
Két qua thu duoc cho thay, khi mirc 6 bién dang 1én cau trac ting thi do dai lién két gitra hai
nguyén tir cling c6 xu huéng tang theo. Trong do6, chiéu dai cua lién két dudi bién dang kéo
mot truc doc theo truc y (eyy) co xu huéng bién doi nhiéu nhat. Nguoc lai, su bién ddi cua
chiéu dai lién két caa hai bién dang con lai c6 xu huéng giong nhau.

(a) (b)
10,00 T T “'_!_’_ 4¢‘ T 3,00 T T T T T
i . ¢ ) ) Exx
= ;
8,00 |- = —
8% o 2,75
Q i T -
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Hinh 4. (a) Méi quan h¢ giira ng suat va bién dang co hoc, (b) chiéu dai lién két giita hai nguyén tir
cua vat liéu SiS don 16p & cac trang thai kéo doc theo truc X (ex), kéo doc theo truc y (eyy) va kéo dong
thoi hai truc xy (evia).

3.3. Tinh chit dién tir ciia vat liéu SiS don 16p

Hinh 5 trinh bay céu tric ving ning luong caa vat liéu SiS don 16p, duoc tinh toan bang
ham trao doi twong quan PBE va HSE. Méc du st dung ham PBE tiét kiém thoi gian tinh toan
hon, tuy nhién két qua tir ham HSE gan dung vai két qua thyc nghiém hon [16]. Trén db thi
Ciu trac ving ning lugng, truc nam ngang thé hién dudng di cua véc-to séng trong ving
khong gian dao, truc thang ding thé hién mirc nang luong ciia cac dai nang lugng. Dang chi
Y, ca hai phuong phap déu cho két qua véi hinh dang twong dong, cung ¢ do tin cay cua céac
tinh toén. Két qua nay da chang minh rang vat liéu SiS don 16p 1a mot vat liéu ban dan gian
tiép, voi cac diém cuc tri cia vung dan (CBM) va viing hod tri (VBM) niam & cac vi tri khéc
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nhau trong khéng gian. Cu thé, CBM nam tai diém M, trong khi VBM nam trong ving K-I_
Su phan bd khong dong b nay cua céc diem cuc tri ngu Y rang tinh chat dién tir cua vat lieu
rat nhay véi cac tic dong bén ngoai, mo ra kha nang diéu khién tinh chat dién tir cua vat ligu.
Hon nita, ving tréng ning lwong caa cu tric vat lidu SiS don 16p duoc tinh toan 1a 2,18 eV
(PBE) va 3,0 eV (HSE), tuong ddng vai nghién ciru trude do [12, 13]. Céc két qua tinh toan
tiét 16 rang day 1a mot vat liéu ¢ ving tréng ning luong kha 16n, mang nhiéu hta hen cho
kha niang wng dung cac thiét bi cAn su hap thu phé-tdn anh sang 16n nhu cac cam bién quang
hoc hoic té bao quang dién, hodc cac thiét b luu trir dién tich hiéu qua nhu siéu tu dién hoic
pin lithium-ion thé hé mai.
PBE HSE

4 7 T 4 T T
_\/\/ 4 K

<

Ning lugng, eV

~
Ning lugng, eV

Hinh 5. Céu trac viing nang luong cua vat ligu SiS don 16p duoc tinh todn bang ham PBE va ham
HSE. Muc nang lugng Fermi duoc thiet 1ap & gia tri OeV.

Pé danh gia tiém ndng ung dung trong cac linh vuc thuc té cua vat ligu SiS don lop,
nghién ctu nay khao sat cau trac vung nang lugng dudi tac dong cua cac bién dang kéo. Doi
vé6i bién dang kéo mot truc, do sy pha va tinh ddi xang cua cau trdc tinh thé, ving khdng gian
dao duogc lua chon lai theo thir ty cac diém M-I-M’-K -I-K. Hinh 6 trinh bay ciu trlc ving
nang luong cua vat liéu SiS don 16p & cac trang thai bién dang kéo maot truc khac nhau (8xx,
&yy). Nhin chung, bién dang kéo mot truc theo truc x (exx) Va truc y (eyy), c6 tac dong dang ké
dén cdu trac vung ning luong, Vi Vi tri cua cac diém CBM va VBM thay d6i lién tuc. Doi
vé6i bién dang kéo mot truc doc theo truc x (exx), diém CBM luén gitt nguyén vi tri tai diém A’
Hinh 6(a), trong khi cac diém VBM dich chuyén sang ving 7-K & bién dang ex = 0,06 va 0,08
va sang viing 7-M & bién dang e = 0,10. Khac véi bién dang kéo mét truc doc theo truc x
(ex0), bién dang kéo mét truc doc theo truc y (eyy) khong lam thay d6i vi tri cac diém VBM
trong viing 7-K & bién dang &y = 0,02 va 0,06. Khi ting dan bién dang kéo mét truc doc theo
truc y dén eyy = 0,08 va 0,10, cac diém VBM lai dich chuyén sang viing M-I" nhu Hinh 6(b).
Cudi cing, Hinh 7 thé hién sy thay d6i cua ciu tric vung nang luong dudi tac dong cua bién
dang kéo dong thoi hai truc evia. Két qua thu duoc cho thay duéi tac dong cua bién dang kéo
dbng thoi theo hai truc, cu triic ving nang lugng cua vat liéu SiS don 16p chi c6 su thay déi
Ve viing trong niang luong, con vi tri cac diém cuc tri khong thay doi. Nhu vay, su thay doi vé
c4u triic viing nang luong rat tich cuc nay, c6 y nghia quan trong, cho phep diéu chinh ving
tréng ning lugng, cai thién kha nang hap thu anh sang trong cac tng dung quang hoc. Nhiing
dic diém nay khdng chi thé hién tinh chét dién tir linh hoat cua vt liéu SiS don 16p trong cac
ng dung dién tir nano va quang dién tir, ma con goi mé hudng nghién ctu méi vé kha nang
diéu chinh tinh chit dién tu caa vat liéu 2D.

(@)
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Hinh 6. C4u trac viing nang luong caa vat liéu SiS don 16p & mot s6 trang thai: (a) dudi tac dung cua
bién dang kéo mot truc doc theo truc x; (b) dudi tac dung cua bién dang kéo mot truc doc theo
phuong y. Cac muirc nang lugng Fermi dugc thiét 1ap ¢ 0eV duoc thé hién bang mau xanh duong.

Hinh 8 trinh bay mdi quan hé giita viing tréng nang lugng va cac bién dang co hoc cua
vat lidu SiS don 16p ¢ cac trang thai khac nhau. Su thay d6i ving tréng ning luong dudi tac
dung cua bién dang kéo xay ra kha twong ddng, va gan nhu 1a mot ham tuyén tinh. Trong ba
bién dang dugc nghién ciu, bién dang kéo mét truc theo phuong X (ex) gay ra su thay doi Ion
nhat, viing tréng ndng luong giam 27,76% so Vi trang théi can bang, trong khi bién dang kéo
mét truc theo phuong y (eyy) Va bién dang kéo ddng thoi hai truc (ebia) chi lam ving trong
nang luong giam khoang 13%. Nhu vay, kha nang diéu chinh ving tréng ning luong thong
qua bién dang co hoc di duoc lam sang to, goi ¥ cac dinh huéng ung dung tinh chét dién ta
cua vat liéu trong thuc té.

g =0,02 g, =0,06 g, =0,08
4 b 4 \b/ 4 b 4

£5a=0,10
A

s8]

Nang lugng, eV
S

74\\% 1 1
r M K r M K r r M K r

r M K r r
Hinh 7. Cu triic viing nang luong cua vat ligu SiS don 16p & mot s6 trang thai dusi tac dung cua
bién dang kéo dong thoi hai tryc. Cac mirc néng lugng Fermi dugc thiet 1ap ¢ 0eV duoc the hign
bang mau xanh duong.

2272



Tap chi Khoa hoc Giao thong van tai, Tap 75, S6 09 (12/2024), 2264-2277

4,00 . . .

\JJJ
(=]
(=]
/

Vung trong nang luong, eV
= b9 ;
= =]
f==) =
\ T
M
| |

0,00 | 1 | 1 | | 1
0,00 002 004 006 0,08 0,10

Bién dang - &

Hinh 8. Méi quan hé gitra ving tréng ning luong va bién dang kéo & mot sé trang théi.

3.4. Tinh chit ap dién ciia vét liéu SiS don 16p
Heé sb ap dién tuyén tinh cua cac cau trdc vat liéu thap chiéu cd thé duogc tinh toan thong

qua mdi quan hé giira do léch phan cuc Pi hodc gia tri cua dién truong va tensor (ng suat hoic
bién dang. Cac thdng s6 nay co thé duoc tinh toan dua theo cong thirc sau [30]:

oP 0o,
€k = a_l] :_( aEJkJ (3)
gjk ET i ET

oP 0€ ;
dijk: P I J :_(G_Ejkj 4)
ij ET i JET

trong do, d 12 hé s6 ng suat ap dién va e 1a hé sé dién tich ap dién. Bé xac dinh gia tri
cac hé sb ap dién, chung toi da tinh toan sy thay d6i do léch phan cuc cua ciu tric vat lieu SiS
don 16p dudi bién dang doc theo truc x & muc bién dang nho (dudi 1%). Hé s6 dién tich ap
dién e11 duoc tinh toan bang cach phuong phap ndi suy mdi quan hé giita do léch phan cuc va
bién dang. Hinh 9 trinh bay sy bién dong caa do léch phan cuc dudi tac dung cua bién dang
kéo theo phuong x & c&c gia tri nho, tir d6 xac dinh hé sb eq1.

Chlng t6i str dung phuong phap glan luge Voight dé thu gon céc gia tri khong co y nghia
trong ma tran hang sé ap dién d6i véi cac hé sé ap dién d va e nhu cong thic sau [30]:

€11 =6y ’d111 = d11

€0 =€ =6 1Ay, =d, =—dy, (5)
1 1

€10 =€ = 2 €6 =€ d212 = d221 = Edze = _d11

Cau trdc SiS ¢6 cau tao mot 16p duy nhat, vi thé trong nghién ctru nay khong xem xét dén
su thay ddi cua do léch phan cuc theo phuong z. Do do, tat ca cac hé sb ap dién lién quan dén
phuong z duoc loai trir. Sy phan bd cua cac nguyén ti trong khdng gian 1a 1y do chinh dé do
léch phan cuc cua vat lidu chi xuét hién theo truc x [31-33]. Vi thé, hé sb 4p dién cua cau tric
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vat ligu SiS don 16p chi gdm thanh phan ew va dugc tinh toan dya theo quan hé giira bién
dang doc theo truc x va d6 léch phan cuc P1. HE s6 ung suat ap dién d c6 thé duoc xac dinh
théng qua moi quan hé gitra e11 va cac hang s6 dan hoi cua vat liéu, theo cdng thic (6):

ell

d,=—21n 6
" C11_C12 ()

Bang 2. Hé s6 dién tich ap dién e va hé sé (ng suét ap dién di1 cua ciu trdc vat lidu SiS don 16p ¢ hai
trang thai: dinh vi ion va cén bang ion.

Trang thai dinh vi ion Trang thai can bang ion
e11 (x101°C/m) di1 (pm/V) e11 (x101°C/m) di1 (pm/V)
3,46 7,47 2,34 5,64

Trong nghién ctu nay, chdng toi khao sét tinh chat 4p dién caa cau truc vat liéu SiS don
I6p & hai trang thai: trang thai dinh vi ion va trang thai can bang ion. Trang thai dinh vi ion
(‘clamp-ion”) cho biét tinh trang cua cac nguyén tu trong mang tinh thé dang bi giir cd dinh,
khong thé di chuyén du co tac dong cua bién dang. Trang thai nay thuong dugc su dung dé
nghién ctru nhiing anh hudng truc tiép cua luc co hoc Ién mang tinh thé ma khong c6 sy anh
hudng tir dao dong hay dich chuyén nguyén tir, nham don gian hoa qua trinh tinh toan. Nguoc
lai, trang thai can bang ion (‘relax-ion’) md ta trudng hop cac nguyén tir trong mang tinh thé
c6 kha nang dao dong ty do va ty Sép xép lai vi tri khi chiu tac dong cua bién dang co hoc.
Trong truong hop nay, mang tinh thé c6 kha nang phan (mg mot cach linh hoat, cho phép céac
nguyén tir tai sap xép vi tri nham dat duoc trang thai nang luong thip nhat. Biéu nay mo
phong chan thuc hon cach ma vat lidu phan tng trong thuc té, bai sy dao dong tu do cua cac
ion phan anh kha ning vat liéu diéu chinh dé téi wu hoa su 6n dinh va co tinh khi chiu tac
dong tir ngoai lyc [32]. Bang 2 trinh bay két qua thu duoc cta hé sb e11 va di1 ¢ hai trang thai
can bang ion va dinh vi ion. Tir két qua thu dugc cho thay, vat liéu SiS don 16p c6 hai hé sé
e11 VA diz 16n hon so véi mot s6 vt lieu phd bién nhu: thach anh (di1 = 2,3pm/V) [34]; WS
(e11 =2,20+2,47x101° C/m, d11 =1,93+2,19 pm/V); WTe; (e11 =1,60+3,40x10%° C/m) [31].
Nhiing két qua nay chiing minh ring vat liéu SiS don 16p thé hién higu tmg ap dién manh mg,
vuot troi hon so véi mot sb vat liu truyen thong Didu nay co y nghla quan trong trong viéc
phét trién cac ting dung cong nghé tién tién, cac thiét bi cam bién diéu khién & cap do nano.
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Hinh 9. Sur bién dong ctia do léch phan cuc P va bién dang kéo doc theo truc x thu dugc ¢ hai trang
thai. (a) trang thai dinh vi ion; (b) trang thai can bang ion. Hé so ung suat ap di¢n ex thu dugc bang
phuong phap lam khép d6 doc cua cac diém phén tan.

4. KET LUAN

Duya trén 1y thuyét phiém ham mat do, chiing toi da kham pha ra nhiing tinh chat co hoc,
dién tr va ap dién cua vat liéu SiS don 16p. Két qua cho théy, SiS 1a mdt g ctr vién dﬁy trién
vong cho cac tng dung trong linh vuc dién tir va ap dién. Vi cac hang sé dan hdi nho va dién
tich bé mat hoat dong l6m, cau trac vat liéu SiS don 16p thé hién kha nang chiu bién dang vuot
troi. Pac biét, tinh chét dién tir ctia vat lidu SiS don 16p c6 thé thay dbi linh hoat dudi tac dong
cta bién dang, tao nén nhiing lgi thé quan trong cho viéc st dung trong céc thiét bj dién tu
nano. Hon nita, chung t6i di x4c dinh duoc hé sé mg suét ap dién va hé sd dién tich 4p dién
cua vat liéu nay. Nho tinh phan cyc nguyén tir noi bat, cau tric vat liéu SiS don 16p co CaC
hang sd ap dién wu viét so v6i nhiéu ciu tric thong thuong. Nhimng két qua nay mé ra trién
vong mg dung rong rai cta vat lidu SiS don 16p trong thyc té.
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