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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. 

Keywords: mechanical properties, energy band gap, piezoelectric properties, density functional 

theory, monolayer SiS material 
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Tóm tắt. Vật liệu 2D với nhiều tính chất ưu việt đã nhận được sự quan tâm của các nhà khoa học. 

Trong số đó, cấu trúc SiS đơn lớp là một vật liệu đầy hứa hẹn cho các ứng dụng thực tiễn. Trong 

nghiên cứu này, chúng tôi đã xác định các tính chất cơ học, điện tử và áp điện của vật liệu SiS đơn 

lớp bằng lý thuyết phiếm hàm mật độ. Đầu tiên, kết quả phổ dao động phonon, phổ dao động 

nhiệt và các hằng số đàn hồi được sử dụng để làm sáng tỏ tính ổn định của vật liệu. Bên cạnh đó, 

thông qua việc áp dụng biến dạng cơ học, chúng tôi đã khám phá được hành vi cơ học cũng như 

điều chỉnh cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu SiS đơn lớp. Cuối cùng, tính chất áp điện của vật 

liệu được làm sáng tỏ qua mối quan hệ giữa biến dạng và độ lệch phân cực giữa các nguyên tử. 

Hệ số điện tích áp điện và hệ số ứng suất áp điện thu được đã tiết lộ vật liệu SiS đơn lớp là một 

ứng cử viên sáng giá trong lĩnh vực áp điện. Những kết quả của chúng tôi là minh chứng cho tiềm 

năng của cấu trúc SiS và cung cấp thông tin hữu ích cho việc ứng dụng vật liệu này trong các thiết 

bị điện tử tiên tiến. 

Từ khóa: tính chất cơ học, cấu trúc vùng năng lượng, tính chất áp điện, lý thuyết phiếm hàm mật 

độ, vật liệu SiS đơn lớp 
  @ 2024 Trường Đại học Giao thông vận tải 

https://doi.org/10.47869/tcsj.75.9.3


Transport and Communications Science Journal, Vol 75, Issue 09 (12/2024), 2264-2277 

2266 

1. ĐẶT VẤN ĐỀ  

Sự ra đời của vật liệu graphene đã tạo nên một cuộc cách mạng trong cộng đồng nghiên 

cứu khoa học vật liệu [1]. Từ một phương pháp chế tạo đơn giản, vật liệu graphene đã được 

tạo ra thành công, mở đường cho sự phát triển của các vật liệu hai chiều (2D). Trong hơn hai 

thập kỷ qua, nhờ những công nghệ chế tạo tiên tiến, số lượng các vật liệu 2D đã không ngừng 

gia tăng, bao gồm nhiều loại cấu trúc vật liệu như cấu trúc lục giác Boron-Nito (h-BN), 

dichalcogenides kim loại chuyển tiếp (TMDs), Phospho đen, các hợp chất oxit kim loại, 

MXenes và Silicon Carbide (SiC) [2-6]. Vật liệu 2D còn được biết đến với nhiều tính chất đặc 

biệt như tính chất cơ học linh hoạt, tính chất điện tử linh động, khả năng hấp thụ các phô-tôn 

ánh sáng mạnh và hệ số công suất nhiệt điện lớn [7, 8]. Những đặc tính này xuất phát từ cấu 

trúc nguyên tử độc đáo, độ dày chỉ vài nanomet và diện tích hoạt động bề mặt lớn. Nhờ vậy, 

vật liệu 2D đã và đang được ứng dụng rộng rãi trong nhiều lĩnh vực như thiết bị cảm biến 

quang học, siêu tụ điện, cơ bắp nhân tạo và thiết bị điện tử nano, mở ra nhiều triển vọng mới 

trong công nghệ và đời sống  [9-11]. 

Trong số các vật liệu 2D, cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp nổi lên như một ứng cử viên đầy 

tiềm năng nhờ các đặc tính nổi trội được chứng minh qua nhiều nghiên cứu. Alam và cộng sự 

[12] đã chỉ ra rằng vật liệu van der Walls của cấu trúc SiS mang lại những lợi ích đáng kể cho 

quá trình chuyển đổi năng lượng mặt trời thành nguồn năng lượng sạch. Nghiên cứu này cũng 

đã làm sáng tỏ mối tương quan giữa sự phân cực của hàm điện môi cũng như vùng trống năng 

lượng trong cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp đến khả năng hấp thụ quang học tuyệt vời. Trong 

một nghiên cứu khác, Zhao và cộng sự [13] đã tập trung nghiên cứu vật liệu van der Walls 

của cấu trúc SiS và phát hiện ra hai cấu trúc dị thể của vật liệu này có khả năng tăng cường 

đáng kể tốc độ hấp thụ năng lượng mặt trời so với cấu trúc tự nhiên. Zhao và cộng sự [13] 

cũng chỉ ra rằng biến dạng cơ học và điện trường là những phương pháp hiệu quả để tối ưu 

hóa cấu trúc vùng năng lượng của các dị thể cũng như tăng cường độ linh động của các điện 

tử, từ đó cải thiện quá trình quang xúc tác. Behzad và cộng sự [14] đã sử dụng biến dạng cơ 

học để nghiên cứu khả năng hấp thụ năng lượng của vật liệu SiS đơn lớp. Kết quả cho thấy 

vật liệu SiS đơn lớp là một vật liệu đầy hứa hẹn cho công nghệ quang học tương lai, với khả 

năng hấp thụ ánh sáng có thể điều chỉnh linh hoạt bằng biến dạng cơ học. Nhìn chung, các 

nghiên cứu trước đây đã khẳng định rằng SiS đơn lớp sở hữu nhiều ưu điểm vượt trội, đặc biệt 

là những đặc tính quang học. Tuy nhiên, để có thể ứng dụng vật liệu này vào trong thực tế 

nhiều nghiên cứu chuyên sâu vẫn cần phải thực hiện. Trong số đó, nghiên cứu tính chất cơ 

học đóng một vai trò quan trọng, không chỉ cung cấp thông tin hữu ích về độ bền ở kích thước 

2D, còn cung cấp những dự đoán sự thay đổi các tính chất của vật liệu dưới tác động của biến 

dạng cơ học. Đây có thể được coi là một trong những cơ sở tiến tới nâng cao hiệu quả hoạt 

động của các thiết bị sử dụng SiS đơn lớp trong tương lai. 

Xuất phát từ những mục tiêu trên, nghiên cứu này tập trung xác định các tính chất cơ bản 

như cơ học, điện tử và áp điện của vật liệu SiS đơn lớp thông qua lý thuyết phiếm hàm mật độ 

(DFT). Quan trọng hơn, nghiên cứu còn tập trung khảo sát ảnh hưởng của biến dạng cơ học 

đến các tính chất điện tử và tìm ra hệ số áp điện của vật liệu. Dựa vào sự biến động độ lệch 

phân cực của vật liệu SiS đơn lớp, chúng tôi có thể tính toán hệ số ứng suất áp điện (d) và hệ 

số điện tích áp điện (e). Các kết thu được từ nghiên cứu này cung cấp những thông tin hữu ích 

cho việc ứng dụng vật liệu SiS đơn lớp trong các thiết bị điện tử và quang học tiên tiến, mở ra 

triển vọng mới trong lĩnh vực vật liệu 2D. 
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2. PHƯƠNG PHÁP TÍNH TOÁN 

Tính chất cơ học, điện tử và áp điện của vật liệu SiS đơn lớp được nghiên cứu bằng lý 

thuyết phiếm hàm mật độ thông qua phần mềm Quantum Espresso (QE) [15]. Trong đó, hàm 

thế năng dựa trên thư viện PS [16] để mô tả tương tác giữa các nguyên tử. Để đảm bảo tính 

chính xác và sự hội tụ của quá trình tính toán, ngưỡng năng lượng cho bán kính tương tác 

giữa các nguyên tử được lựa chọn bằng 60 Ry và mật độ điện tích là 720 Ry [17]. Sử dụng 

xấp xỉ gradient tổng quát (GGA) của hàm Perdew-Burke-Ernzehof làm hàm thế năng tương 

quan trao đổi [18] và lựa chọn lưới điểm k là 15×15×1 theo phương pháp Monkhorst-Pack 

[19]. Để tránh sự tương tác giữa các lớp nguyên tử, cấu trúc vật liệu được thiết lập một vùng 

chân không bằng 30 Å theo phương z. Cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp được tính toán với các 

điều kiện về lực và ứng suất nhỏ hơn 0,005 Ry/a.u. và 0,05 GPa ở nhiệt độ 0K [20]. Ngoài ra, 

để thu được kết quả chính xác cao hơn của tính chất điện tử, chúng tôi đã sử dụng hàm thế 

năng tương quan trao đổi HSE (Heyd-Scuseria-Ernzerhof) [16] để tính toán cấu trúc vùng 

năng lượng. Thêm vào đó, gói công cụ Wannier 90 được sử dụng để nội suy và hiệu chỉnh cấu 

trúc vùng năng lượng cho phù hợp [21]. Sự kết hợp các phương pháp này đã giúp hiểu rõ hơn 

về tính chất điện tử của vật liệu SiS đơn lớp, góp phần định hướng ứng dụng vật liệu trong 

thực tế được tốt hơn. 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

3.1. Tối ưu hoá cấu trúc và kiểm tra tính ổn định của vật liệu SiS đơn lớp 

Bảng 1. Hằng số mạng tinh thể - a & b (Å), hằng số đàn hồi - Cij (GPa), mô-đun đàn hồi - Y (GPa) và 

hệ số Poisson-P. 

a = b C11 = C22 C12 C66 xxY  = 
yyY  xxP  = 

yyP  

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

Cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp được tối ưu hóa ở nhiệt độ 0K thông qua phương pháp cân 

bằng năng lượng cực tiểu Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno (BFGS) [22-24], với điều kiện 

về ứng suất và lực nhỏ hơn giá trị cho phép. Kết quả thu được cho thấy cấu trúc vật liệu SiS 

đơn lớp có dạng lục giác, mỗi ô cơ sở gồm một nguyên tử Silic (Si) và một nguyên tử lưu 

huỳnh (S) như Hình 1(a). Trong hệ toạ độ không gian ba chiều, hai nguyên tử Si và S nằm 

trên hai mặt phẳng khác nhau, do đó chiều dày của cấu trúc được xác định bằng khoảng cách 

toạ độ theo phương z giữa hai nguyên tử này trên Hình 1(a). Dựa trên tính toán về cấu trúc và 

toạ độ không gian của các nguyên tử, hằng số mạng tinh thể của cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp 

là a = b = 3,31 Å. Kết quả này phù hợp với các nghiên cứu trước đây [12, 13, 25].  

Để chứng minh tính ổn định của cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp, nghiên cứu này sử dụng 

đồng thời ba tiểu chuẩn để kiểm tra. Tiêu chuẩn đầu tiên được sử dụng là tiêu chuẩn về động 

lực học với sự dao động của phonon. Phổ dao động mạng phonon của cấu trúc được thể hiện 

như Hình 2(a). Kết quả thu được chỉ ra rằng, phổ dao động của vật liệu bao gồm sáu nhánh, 

trong đó có ba nhánh dao động âm thanh tần số thấp và ba nhánh dao động quang học ở tần số 

cao. Tần số dao động lớn nhất của vật liệu đạt 500cm-1. Ngoài ra, kết quả cũng cho thấy trong 

toàn miền Brillouin không tồn tại bất kì dao động âm. Những kết quả này là minh chứng sự 

tồn tại của cấu trúc vật liệu. 
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                  (a) (b) 

 

  

 

Hình 1. (a) Cấu trúc nguyên tử ở trạng thái cân bằng, (b) vùng Brullouin với các điểm đối xứng bậc 

cao của vật liệu SiS đơn lớp. 

       (a)    (b) 

  

Hình 2. (a) Phổ dao động phonon của vật liệu SiS đơn lớp, (b) đồ thị cân bằng nhiệt độ và năng lượng 

của cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp bằng thuật toán AIMD. 

Tiêu chuẩn thứ hai là kiểm tra sự ổn định về mặt cơ học, được chứng minh qua lý thuyết 

Born [26]. Kết quả tính toán hằng số đàn hồi của vật liệu được trình bày trong Bảng 1, cho 

thấy cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp thoả mãn tiêu chuẩn ổn định cơ học của lý thuyết Born với 

điều kiện C11 > |C12| > 0 và C66 > 0. Tiêu chuẩn thứ ba kiểm tra sự cân bằng về năng lượng và 

nhiệt độ khi gia nhiệt cho cấu trúc. Hình 2(b) thể hiện kết quả về cân bằng nhiệt độ và năng 

lượng của vật liệu SiS đơn lớp qua thuật toán ab-inito kết hợp động lực học phân tử (AIMD) 

[27]. Trong thời gian gia nhiệt khoảng 5 ps, cấu trúc có sự dao động hỗn độn ở những bước 

thời gian đầu tiên (< 0,5 ps). Giai đoạn dao động hỗn độn này có thể được giải thích là quá 

trình cấu trúc tự điều chỉnh trạng thái để thích nghi với nhiệt độ mới. Đáng chú ý, sau giai 

đoạn dao động ban đầu, cấu trúc nhanh chóng đạt đến trạng thái ổn định với sự dao động nhiệt 

quanh mức nhiệt độ 300K. Qua đó cho thấy khả năng tự điều chỉnh trạng thái và ổn định theo 

nhiệt độ của vật liệu. Hơn nữa, sự ổn định về mặt năng lượng của hệ khi tăng thời gian gia 

nhiệt cho thấy cấu trúc không những chỉ ổn định về mặt nhiệt động học mà còn có khả năng 

duy trì tính toàn vẹn cấu trúc ở nhiệt độ 300K. Qua ba phương pháp kiểm tra trên, có thể kết 
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luận rằng cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp rất ổn định. 

  

Hình 3. Đồ thị phân tán giá trị của mô-đun đàn hồi - Y  và hệ số Poison - P phụ thuộc vào góc θ hợp 

bởi vectơ khảo sát và trục x. 
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ở đây, ∆ = sin(θ) và ∏ = cos(θ) với θ là góc hợp bởi vectơ được khảo sát và phương x. 

Hình 3 trình bày đồ thị phân tán giá trị của mô-đun đàn hồi và hệ số Poison tại trạng thái 

cân bằng của cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp được tính toán theo phương trình (1) và (2) [7]. Kết 

quả thu được cho thấy rằng, cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp là một vật liệu đẳng hướng trong 

miền đàn hồi. Dưới biến dạng kéo theo một góc θ bất kỳ, giá trị của mô-đun đàn hồi và hệ số 

Poison luôn duy trì ổn định ở các giá trị Y = 117,85 GPa và P = 0,16 tương ứng. So sánh với 

một số cấu trúc vật liệu thấp chiều đã được nghiên cứu trước đây như SnS2 [20], PbS2 [3], mô-

đun đàn hồi của cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp nhỏ hơn thể hiện tính chất cơ học linh hoạt và 

biến dạng cơ học phá huỷ tốt. Tóm lại, các đặc tính cơ học của vật liệu SiS đơn lớp cho thấy 

đây là một vật liệu đầy hứa hẹn cho nhiều ứng dụng công nghệ tiên tiến, đặc biệt trong lĩnh 

vực chế tạo các thiết bị điện tử linh hoạt và cảm biến.  

3.2. Tính chất cơ học của vật liệu SiS đơn lớp 

Hình 4 trình bày mối quan hệ giữa ứng suất và biến dạng kéo của cấu trúc vật liệu SiS 

đơn lớp, bao gồm: biến dạng kéo một trục dọc theo phương x (εxx), biến dạng kéo một trục dọc 

theo phương y (εyy) và biến dạng kéo đồng thời hai trục (εbia). Trong nghiên cứu này, để phù 

hợp với thực tế, chúng tôi đã hiệu chỉnh ứng suất thu được với h/d0. Với d0 là chiều dày hiệu 

dụng của vật liệu, được tính toán với hàm VDW-DF3 thông qua mô hình 3D tối ưu, h là kích 

thước của vùng chân không [28, 29]. Ở giai đoạn biến dạng nhỏ (ε < 0,04), ứng xử cơ học có 

sự tương đồng ở cả ba loại biến dạng, thể hiện tính đẳng hướng cao trong miền đàn hồi tuyến 
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tính. Khi giá trị biến dạng gia tăng (ε > 0,04), sự dịch chuyển của các nguyên tử Si và S có sự 

khác biệt đáng kể, dẫn đến ứng xử cơ học tách biệt giữa các loại biến dạng. Nhìn chung, cấu 

trúc vật liệu SiS đơn lớp có độ bền phá huỷ tương đối lớn, với biến dạng phá huỷ lớn nhất εbia 

= 0,18 và ứng suất tới hạn tương ứng σbia ~ 10 GPa đạt được dưới tác dụng của biến dạng kéo 

đồng thời hai trục xy (εbia). Độ bền của các biến dạng dọc theo một trục (εxx, εyy) và ứng suất 

tới hạn tương ứng (σxx, σyy) thấp hơn đáng kể so với biến dạng kéo đồng thời hai trục (σbia), lần 

lượt khoảng 1,28÷1,5 và 1,17÷1,27 lần. So sánh với một số cấu trúc tương tự như PbS2, PbSe2 

[3], SiTe2, SiSe2 [7] độ bền của biến dạng kéo đồng thời hai trục cũng luôn lớn hơn độ bền 

của biến dạng kéo một trục. Nguyên nhân chính là do dưới tác động của biến dạng kéo đồng 

thời hai trục cho phép nguyên tử di chuyển đều đặn và tăng diện tích bề mặt, giúp phân tán áp 

lực hiệu quả hơn. Ngược lại, biến dạng kéo một trục gây dịch chuyển nguyên tử xa hơn khỏi 

vị trí cân bằng mà không thay đổi đáng kể bề mặt vật liệu, dẫn đến tập trung ứng suất và làm 

cho cấu trúc của vật liệu phá huỷ sớm hơn. Xu hướng này phù hợp với đặc tính chung của vật 

liệu 2D. Kết quả cho thấy khả năng chịu biến dạng tốt của vật liệu SiS đơn lớp và thích hợp 

trong các thiết bị yêu cầu tính bền. Đồng thời đây cũng là thông tin hữu ích cung cấp cơ sở 

cho việc thiết kế và tối ưu các thiết bị sử dụng vật liệu này. Hình 4(b) thể hiện chiều dài liên 

kết giữa hai nguyên tử Si và S trong cấu trúc vật liệu dưới tác động của các biến dạng cơ học. 

Kết quả thu được cho thấy, khi mức độ biến dạng lên cấu trúc tăng thì độ dài liên kết giữa hai 

nguyên tử cũng có xu hướng tăng theo. Trong đó, chiều dài của liên kết dưới biến dạng kéo 

một trục dọc theo trục y (εyy) có xu hướng biến đổi nhiều nhất. Ngược lại, sự biến đổi của 

chiều dài liên kết của hai biến dạng còn lại có xu hướng giống nhau. 

(a) (b) 

  
Hình 4. (a) Mối quan hệ giữa ứng suất và biến dạng cơ học, (b) chiều dài liên kết giữa hai nguyên tử 

của vật liệu SiS đơn lớp ở các trạng thái kéo dọc theo trục x (εxx), kéo dọc theo trục y (εyy) và kéo đồng 

thời hai trục xy (εbia). 

3.3. Tính chất điện tử của vật liệu SiS đơn lớp  

Hình 5 trình bày cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu SiS đơn lớp, được tính toán bằng 

hàm trao đổi tương quan PBE và HSE. Mặc dù sử dụng hàm PBE tiết kiệm thời gian tính toán 

hơn, tuy nhiên kết quả từ hàm HSE gần đúng với kết quả thực nghiệm hơn [16]. Trên đồ thị 

cấu trúc vùng năng lượng, trục nằm ngang thể hiện đường đi của véc-to sóng trong vùng 

không gian đảo, trục thẳng đứng thể hiện mức năng lượng của các dải năng lượng. Đáng chú 

ý, cả hai phương pháp đều cho kết quả với hình dạng tương đồng, củng cố độ tin cậy của các 

tính toán. Kết quả này đã chứng minh rằng vật liệu SiS đơn lớp là một vật liệu bán dẫn gián 

tiếp, với các điểm cực trị của vùng dẫn (CBM) và vùng hoá trị (VBM) nằm ở các vị trí khác 
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nhau trong không gian. Cụ thể, CBM nằm tại điểm M, trong khi VBM nằm trong vùng K-Γ. 

Sự phân bố không đồng bộ này của các điểm cực trị ngụ ý rằng tính chất điện tử của vật liệu 

rất nhạy với các tác động bên ngoài, mở ra khả năng điều khiển tính chất điện tử của vật liệu. 

Hơn nữa, vùng trống năng lượng của cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp được tính toán là 2,18 eV 

(PBE) và 3,0 eV (HSE), tương đồng với nghiên cứu trước đó [12, 13]. Các kết quả tính toán 

tiết lộ rằng đây là một vật liệu có vùng trống năng lượng khá lớn, mang nhiều hứa hẹn cho 

khả năng ứng dụng các thiết bị cần sự hấp thụ phô-tôn ánh sáng lớn như các cảm biến quang 

học hoặc tế bào quang điện, hoặc các thiết bị lưu trữ điện tích hiệu quả như siêu tụ điện hoặc 

pin lithium-ion thế hệ mới. 

 

 

 

Hình 5. Cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu SiS đơn lớp được tính toán bằng hàm PBE và hàm 

HSE. Mức năng lượng Fermi được thiết lập ở giá trị 0eV. 

Để đánh giá tiềm năng ứng dụng trong các lĩnh vực thực tế của vật liệu SiS đơn lớp, 

nghiên cứu này khảo sát cấu trúc vùng năng lượng dưới tác động của các biến dạng kéo. Đối 

với biến dạng kéo một trục, do sự phá vỡ tính đối xứng của cấu trúc tinh thể, vùng không gian 

đảo được lựa chọn lại theo thứ tự các điểm M-Γ-M’-K’-Γ-K. Hình 6 trình bày cấu trúc vùng 

năng lượng của vật liệu SiS đơn lớp ở các trạng thái biến dạng kéo một trục khác nhau (εxx, 

εyy). Nhìn chung, biến dạng kéo một trục theo trục x (εxx) và trục y (εyy), có tác động đáng kể 

đến cấu trúc vùng năng lượng, với vị trí của các điểm CBM và VBM thay đổi liên tục. Đối 

với biến dạng kéo một trục dọc theo trục x (εxx), điểm CBM luôn giữ nguyên vị trí tại điểm M’ 

Hình 6(a), trong khi các điểm VBM dịch chuyển sang vùng Γ-K ở biến dạng εxx = 0,06 và 0,08 

và sang vùng Γ-M ở biến dạng εxx = 0,10. Khác với biến dạng kéo một trục dọc theo trục x 

(εxx), biến dạng kéo một trục dọc theo trục y (εyy) không làm thay đổi vị trí các điểm VBM 

trong vùng Γ-K ở biến dạng εyy = 0,02 và 0,06. Khi tăng dần biến dạng kéo một trục dọc theo 

trục y đến εyy = 0,08 và 0,10, các điểm VBM lại dịch chuyển sang vùng M-Γ như Hình 6(b). 

Cuối cùng, Hình 7 thể hiện sự thay đổi của cấu trúc vùng năng lượng dưới tác động của biến 

dạng kéo đồng thời hai trục εbia. Kết quả thu được cho thấy dưới tác động của biến dạng kéo 

đồng thời theo hai trục, cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu SiS đơn lớp chỉ có sự thay đổi 

về vùng trống năng lượng, còn vị trí các điểm cực trị không thay đổi. Như vậy, sự thay đổi về 

cấu trúc vùng năng lượng rất tích cực này, có ý nghĩa quan trọng, cho phép điều chỉnh vùng 

trống năng lượng, cải thiện khả năng hấp thụ ánh sáng trong các ứng dụng quang học. Những 

đặc điểm này không chỉ thể hiện tính chất điện tử linh hoạt của vật liệu SiS đơn lớp trong các 

ứng dụng điện tử nano và quang điện tử, mà còn gợi mở hướng nghiên cứu mới về khả năng 

điều chỉnh tính chất điện tử của vật liệu 2D. 

(a)    
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(b)    

 

Hình 6. Cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu SiS đơn lớp ở một số trạng thái: (a) dưới tác dụng của 

biến dạng kéo một trục dọc theo trục x; (b) dưới tác dụng của biến dạng kéo một trục dọc theo 

phương y. Các mức năng lượng Fermi được thiết lập ở 0eV được thể hiện bằng màu xanh dương. 

Hình 8 trình bày mối quan hệ giữa vùng trống năng lượng và các biến dạng cơ học của 

vật liệu SiS đơn lớp ở các trạng thái khác nhau. Sự thay đổi vùng trống năng lượng dưới tác 

dụng của biến dạng kéo xảy ra khá tương đồng, và gần như là một hàm tuyến tính. Trong ba 

biến dạng được nghiên cứu, biến dạng kéo một trục theo phương x (εxx) gây ra sự thay đổi lớn 

nhất, vùng trống năng lượng giảm 27,76% so với trạng thái cân bằng, trong khi biến dạng kéo 

một trục theo phương y (εyy) và biến dạng kéo đồng thời hai trục (εbia) chỉ làm vùng trống 

năng lượng giảm khoảng 13%. Như vậy, khả năng điều chỉnh vùng trống năng lượng thông 

qua biến dạng cơ học đã được làm sáng tỏ, gợi ý các định hướng ứng dụng tính chất điện tử 

của vật liệu trong thực tế.  

    
Hình 7. Cấu trúc vùng năng lượng của vật liệu SiS đơn lớp ở một số trạng thái dưới tác dụng của 

biến dạng kéo đồng thời hai trục. Các mức năng lượng Fermi được thiết lập ở 0eV được thể hiện 

bằng màu xanh dương. 
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Hình 8. Mối quan hệ giữa vùng trống năng lượng và biến dạng kéo ở một số trạng thái. 

 

3.4. Tính chất áp điện của vật liệu SiS đơn lớp 

Hệ số áp điện tuyến tính của các cấu trúc vật liệu thấp chiều có thể được tính toán thông 

qua mối quan hệ giữa độ lệch phân cực Pi hoặc giá trị của điện trường và tensor ứng suất hoặc 

biến dạng. Các thông số này có thể được tính toán dựa theo công thức sau [30]: 
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trong đó, d là hệ số ứng suất áp điện và e là hệ số điện tích áp điện. Để xác định giá trị 

các hệ số áp điện, chúng tôi đã tính toán sự thay đổi độ lệch phân cực của cấu trúc vật liệu SiS 

đơn lớp dưới biến dạng dọc theo trục x ở mức biến dạng nhỏ (dưới 1%). Hệ số điện tích áp 

điện e11 được tính toán bằng cách phương pháp nội suy mối quan hệ giữa độ lệch phân cực và 

biến dạng. Hình 9 trình bày sự biến động của độ lệch phân cực dưới tác dụng của biến dạng 

kéo theo phương x ở các giá trị nhỏ, từ đó xác định hệ số e11. 

Chúng tôi sử dụng phương pháp giản lược Voight để thu gọn các giá trị không có ý nghĩa 

trong ma trận hằng số áp điện đối với các hệ số áp điện d và e như công thức sau [30]: 
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Cấu trúc SiS có cấu tạo một lớp duy nhất, vì thế trong nghiên cứu này không xem xét đến 

sự thay đổi của độ lệch phân cực theo phương z. Do đó, tất cả các hệ số áp điện liên quan đến 

phương z được loại trừ. Sự phân bố của các nguyên tử trong không gian là lý do chính để độ 

lệch phân cực của vật liệu chỉ xuất hiện theo trục x [31-33]. Vì thế, hệ số áp điện của cấu trúc 
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vật liệu SiS đơn lớp chỉ gồm thành phần e11 và được tính toán dựa theo quan hệ giữa biến 

dạng dọc theo trục x và độ lệch phân cực P1. Hệ số ứng suất áp điện d có thể được xác định 

thông qua mối quan hệ giữa e11 và các hằng số đàn hồi của vật liệu, theo công thức (6): 

 11
11

11 12

e
d

C C



 (6) 

Bảng 2. Hệ số điện tích áp điện e11 và hệ số ứng suất áp điện d11 của cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp ở hai 

trạng thái: định vị ion và cân bằng ion. 

Trạng thái định vị ion Trạng thái cân bằng ion 

e11 (×10-10 C/m) d11 (pm/V) e11 (×10-10 C/m) d11 (pm/V) 

3,46 7,47 2,34 5,64 

 

Trong nghiên cứu này, chúng tôi khảo sát tính chất áp điện của cấu trúc vật liệu SiS đơn 

lớp ở hai trạng thái: trạng thái định vị ion và trạng thái cân bằng ion. Trạng thái định vị ion 

(‘clamp-ion’) cho biết tình trạng của các nguyên tử trong mạng tinh thể đang bị giữ cố định, 

không thể di chuyển dù có tác động của biến dạng. Trạng thái này thường được sử dụng để 

nghiên cứu những ảnh hưởng trực tiếp của lực cơ học lên mạng tinh thể mà không có sự ảnh 

hưởng từ dao động hay dịch chuyển nguyên tử, nhằm đơn giản hóa quá trình tính toán. Ngược 

lại, trạng thái cân bằng ion (‘relax-ion’) mô tả trường hợp các nguyên tử trong mạng tinh thể 

có khả năng dao động tự do và tự sắp xếp lại vị trí khi chịu tác động của biến dạng cơ học. 

Trong trường hợp này, mạng tinh thể có khả năng phản ứng một cách linh hoạt, cho phép các 

nguyên tử tái sắp xếp vị trí nhằm đạt được trạng thái năng lượng thấp nhất. Điều này mô 

phỏng chân thực hơn cách mà vật liệu phản ứng trong thực tế, bởi sự dao động tự do của các 

ion phản ánh khả năng vật liệu điều chỉnh để tối ưu hóa sự ổn định và cơ tính khi chịu tác 

động từ ngoại lực [32]. Bảng 2 trình bày kết quả thu được của hệ số e11 và d11 ở hai trạng thái 

cân bằng ion và định vị ion. Từ kết quả thu được cho thấy, vật liệu SiS đơn lớp có hai hệ số 

e11 và d11 lớn hơn so với một số vật liệu phổ biến như: thạch anh (d11 = 2,3pm/V) [34]; WS2 

(e11 =2,20÷2,47×10-10 C/m, d11 =1,93÷2,19 pm/V); WTe2 (e11 =1,60÷3,40×10-10 C/m) [31]. 

Những kết quả này chứng minh rằng vật liệu SiS đơn lớp thể hiện hiệu ứng áp điện mạnh mẽ, 

vượt trội hơn so với một số vật liệu truyền thống. Điều này có ý nghĩa quan trọng trong việc 

phát triển các ứng dụng công nghệ tiên tiến, các thiết bị cảm biến điều khiển ở cấp độ nano. 
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Hình 9. Sự biến động của độ lệch phân cực P và biến dạng kéo dọc theo trục x thu được ở hai trạng 

thái. (a) trạng thái định vị ion; (b) trạng thái cân bằng ion. Hệ số ứng suất áp điện e11 thu được bằng 

phương pháp làm khớp độ dốc của các điểm phân tán. 

4. KẾT LUẬN 

Dựa trên lý thuyết phiếm hàm mật độ, chúng tôi đã khám phá ra những tính chất cơ học, 

điện tử và áp điện của vật liệu SiS đơn lớp. Kết quả cho thấy, SiS là một ứng cử viên đầy triển 

vọng cho các ứng dụng trong lĩnh vực điện tử và áp điện. Với các hằng số đàn hồi nhỏ và diện 

tích bề mặt hoạt động lớn, cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp thể hiện khả năng chịu biến dạng vượt 

trội. Đặc biệt, tính chất điện tử của vật liệu SiS đơn lớp có thể thay đổi linh hoạt dưới tác động 

của biến dạng, tạo nên những lợi thế quan trọng cho việc sử dụng trong các thiết bị điện tử 

nano. Hơn nữa, chúng tôi đã xác định được hệ số ứng suất áp điện và hệ số điện tích áp điện 

của vật liệu này. Nhờ tính phân cực nguyên tử nổi bật, cấu trúc vật liệu SiS đơn lớp có các 

hằng số áp điện ưu việt so với nhiều cấu trúc thông thường. Những kết quả này mở ra triển 

vọng ứng dụng rộng rãi của vật liệu SiS đơn lớp trong thực tế. 
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