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ABSTRACT

ZnO and GaN are the typical semiconductor materials. These materials
were used in application for optoelectronic devices. Both ZnO and GaN
have crystal structure wurtzite-like and they have many similar physical
properties. Therefore, their combination into superlattice is expected to
create a new material system with new physical properties. In this study,
we investigate the electronic properties of the superlattice based on
ZnO/GaN armchair nanoribbons by the density functional theory (DFT)
method. We have used the PBE functional for GGA and a plane-wave
basis set with the projector augmented wave method as implemented in
the Vienna ab initio simulation package (VASP). In results, it is shown
that the electronic structures of some crystal structures exist the strong
quantum confinement effect.

TOM TAT

ZnO va GaN la nhitng vét liéu ban dén tiéu biéu va dwoc ung dung nhiéu
trong cdc thiét bi quang dién tir. ZnO va GaN cé cing cdu triic tinh thé
wurtzite va c6 nhiéu tinh chdt vat Iy twong tw nhau. Do d@o, khi két hop
hai vat lieu nay thanh cdu tric siéu mang tao ra mot hé vat lieu hira hen
6 nhiéu tinh chdt vt Iy mai. Nghién civu ndy nghién cvu tinh chat dién
tir ciia siéu mang diea trén ZnO/GaN bién armchair bang phiong phdp
phiém ham mdt @6 (DFT) phdn cuc spin. Gan dung gradient suy rong
(GGA) cho thé tmfng quan trao doi voi phlem ham Perdew-Burke-
Ernzernhof (PBE) va mot tdp co s song phang da dwoc thiét lip trong
VASP. Két qua nghlen clru the hién rang cau truc dién tir cua mot so cau
triic tinh thé nghién ciru cé ton tai hiéu vmg giam cam heong tir manh.

Trich dan: Nguyen Thanh Tién, Lai Thi Hong Yén, V6 Khuong Dién va Huynh Thi My Duyén, 2017. Tinh
chat dién tir ctia cAu triic siéu mang dya trén day di chat ZnO/GaN kiéu armchair. Tap chi Khoa
hoc Truong Pai hoc Céan Tho. 52a: 22-28.

1 GIOI THIEU

(Hiroshi, 2002). ZnO c6 kha nang tmg dung cho
viéc phat trién cac linh kién hong ngoai (Kohjiro,

Gan day, GaN duoc quan tdm nhiéu trong
nghién ctru chit ban dan (Hiroshi, 2002) va dwoc
sir dung dé ché tao cac thiét bi quang dién tir (Qing,
2003). Bén canh d6, ZnO ciling dugc quan tim
nghién clru vi nhitng mg dung cua vat liu nay
(Aleksandra, 2012), v6i ving cam rong (3.37 eV)
c6 kha nang phat ra anh sang xanh va cyc tim
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2000). Hai vat liéu nay c6 nhiéu tinh chat vat ly
teong tu (Ya, 2003; Muhammad, 2008), nhu ¢
cing cdu trac tinh thé wurtzite va do rong ving
cAm tuong dwong nhau (Kazuhiko, 2005; Hui,
2012). Ghép hai vét li€u nay thanh siéu mang mot
16p nguyén tr dang nanoribbon véi bién armchair
¢6 thé hinh thanh siéu mang di chat voi lién két
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hoan hao. Pugc biét, cac cau trac di chat cua td
hop ban dan tao ra mot khi dién tir hai chiéu (2D)
va céac thiét bi duge san xuét tir do trg thanh linh
vuc nghién ciru vé vat 1y thiét bi trong cac thap ki
qua. Céu tric di chit bién armchair cia ZnO va
GaN dugc ki vong tao thanh mot hé vat liéu mot
chiéu (1D) tuong tu nhung ¢6 kich thudc bé hon.

Tir 1980 dén nay, cing véi sy phat trién cua
may tinh dién tir, 1y thuyét phiém ham mat d dugc
st dung rong rai va hi¢u qua, nhitng ing dung cua
ly thuyét phiém ham mat do dang nhanh chéng tro
thanh cong cu cho nhiéu linh vuc (Jones, 1989;
Jurgen, 2006; Jurgen, 2008). Phan 16n cac tinh toan
thuc hién bing phwong phap DFT trén mé hinh

2 2
N I 2 1 N e
.Z —V +V, t(r) Z
i=l| 2m 2 i#j=1 ,71__,7],

Gidi phuong trinh trén s& thu dugc nang luong
diél:l tr ctia hé. Moi phuong trinh don dién tir co
nhiéu ham riéng, trong d6 dinh nghia mét tap hop
cac quy dao spin i/, (l’i)(l' =1, 2,..) l]a mdt vecto

cua cac toa d6 xac dinh vi tri electron thor 7 va
trang thai spin cia no.

Y tudng chinh cia Iy thuyét phiém ham mat do
(DFT) 1a md ta mot hé gdm N dién tir twong tac
thong qua mat do dién tir thay vi ham séng nhiéu
dién tir nhu dinh thirc Slater (John, 1950) st dung
trong gan ding Hartree-Fock. Nghia 14 bién co ban
cta hé chi phu thudc vao 3 toa d khong gian (x, y,
z) thay vi 3N béac ty do nhu trong gan ding
Hartree-Fock (John, 1950). Ngoai ra, cac tinh toan
dugc ding tuong d6i thap so véi cac phuong phap
dua trén cac ham song nhiéu dién tir phirc tap nhu
1y thuyét Hartree-Fock va cac phuong phép sau do.
Nam 1927, Thomas va Fermi lan dau dé& xuit mot
mé hinh thé hién nang lugng dién tr nhu mot
phiém ham ctia mat do dién t. Trong y tuong ban
dau nay, ho thu dugc mot phuong trinh vi phan cho
mat d§ dién t&r khong chlra cac quy dao dién tir.
Ham ning luong dién tir toan phén trd thanh:

En=Ty[nHJnHExc[nl+v(F)n(Fd(F) (2)

trong do, Ty[n] la dong ning cua hé; J[n] la lyc
diy Coulomb cua dién tir; Eyc[n] la ning luong
trong quan trao ddi va thanh phan cudi cung la
tuong tac gitra dién tu-hat nhan. Hi¢n nay, cac tinh
toan dya trén DFT van lién tuc dugc phat trien.
Trong tam cua céc tinh toan nay la lam sao mo ta
ding thanh phan nang luong tuong quan trao doi
Excn].
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tinh thé 1y tuong chira mot lwong nhé cac nguyén
tr (Jurgen, 2006). Muc dich ctia phuong phap nay
la tinh todn mat d§ dién tir, khong phai ham song
dién tr (Jurgen 2006). Bai bao nay tap trung
nghién ctru tim cau tric tinh thé toi uu; tinh chat
dién tir cua vat liéu bao gdm mat d¢ trang thai va
gian dd ving v01 viéc dung chuong trinh may tinh
dé mé phong céu tric.

1.1 So lwge vé Iy thuyét phiém ham mat do

Puoc biét, trang thai cuia hé bao gém N dién tir
va M hat nhan co thé thu duge tir viée giai phuong
trinh Schrédinger khong phu thude thoi gian cho
hé nhiéu hat:

YR, Fy) = E-W(sesFyy) (1)
Exc|n(r)|=(n(r)exc(r A3)
Tuy nhién, viéc xac dinh Eyc[n(r)] rat kho
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khan. Trong khi DFT 1a mét 1y thuyét chinh x4c vé
tinh chit cua trang thai co ban, cac rng dung thyuc
té ciia DFT phai dua trén cac phép gan ding cho
thé niang twong quan trao ddi. Néu c6 duge thé
tuong quan trao d6i chinh xac, bai toan h¢ nhiéu
hat ¢o thé duogc giai chinh xac. Trong DFT, céac
ham tuong quan trao doi co thé gan dung & cac
mirc d6 khac nhau theo s6 luong va dang thanh
phin dia phuong cta ching (John, 2005). Phiém
ham mat d¢ dia phuong (LDA), 1a mét phiém ham
don gian, trong d6 chi xem xét mat do dién ti dia
phuong. O mirc d6 gan ding cao hon 13 phiém ham
gradient suy rong (GGA), bao g6m mat d6 dién tir

n(r) .

Phuong phap gan ding mat do dia phuong dbi
v6i phiém ham twong quan va trao d6i dung dé tinh
toan nang lugng tuong quan trao doi trén timg hat
ctia khi dién tr ddng nhat nhu mot phiém ham cua
mat do, Ey [n(r):l va Ec[n(r)] . Nhitng ham nay
sau do dugc sir dung nhu ham dinh lugng cua nang
luong trao ddi trén mot hat cua hé khong déng nhét
twong tng (Jones, 1989).

Ex2 0] = (7) (ex (n) + 2 (n)) dr - )

Phuong phéap gan dung gradient suy rong la
dang mé& rong ciia phiém ham LDA c6 tinh dén
gradient cia mat d¢ dién tu. Goi n=n Tnd 12
mit d6 dién ttr c6 tinh dén spin (John, 1996), phiém
ham cua niang luong tuong quan trao doi c6 dang
(John, 1996; John, 1999; Jurgen, 2008)
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GGA

EXC [n T »L] = J‘d3ijf (n Nad,an T, An »L) (5)

Phiém ham GGA pho bién nhit hién nay la
PBE. Phiém ham PBE bao gom hai phan: PBE trao
doi (E)?BE) va PBE tuong quan( PBE)

Phiém ham PBE trao d6i duoc viét dudi dang:

PE[n ()] =12 m(r)ex () Fy (5)©

E
va phiém ham PBE tuong quan duoc cho béi:

& (rs,g’)
EgBE [n o l«] = fd3rn(r)|:+i1 (r p t) @)

Nhimg ly thuyét trén 1a co s6 cho viéc mo
phong céu trac dién tir ciia vat liéu ZnO/GaN kiéu
armchair. Noi dung cu thé s& duoc trinh bay & cac
muc tiép theo dudi day.

1.2 Céu tric siéu mang ZnO/GaN
Hé cac vat lidu ¢ cau tric wurtzite ¢6 ning
Bing 1: Cac thong sb ciu tric ciia ZnO va GaN
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luong vung cAdm tr 1,9 eV dén 6,2 eV (Vispute,
1998). Gan day, cac vat liéu nay duoc khai thac dé
ché tao céac thiét bi quang dién tir mai. Hai vat liu
duogc quan tim nhiéu 12 ZnO va GaN.

ZnO c6 ba dang ciu tric: wurtzite luc giac, zinc
blende va rocksalt; trong do cAu trac wurtzite luc
gidc 1a cau trac phd bién nhat. Céu tric nay dwa
trén lién két dong hoa tri ciia mot nguyén tir voi 4
nguyén tir 1an can; gé)m hai mang luc giac xép chat
16ng vao nhau ctia Zn** va O2. Bén canh dé, ZnO 1a
mot hop chat ban dan loai n ¢6 do rong ving cam
16n (E, = 3,37 ¢V). N6 la thanh phan chu yéu trong
hau hét cac linh kién ban dan va la vat liéu thich
hop dé két hop vai nhiéu vat liéu ban dan khac, dic
biét 1a GaN. GaN ciling co cAu triic wurtzite luc
giac, cac 0 luc giac c6 hai cdp nguyén tr Ga-N
(Vispute, 1998), mot nguyén tr Ga dugc bao quanh
boi 4 nguyén tir N. Trong cdu tric luc giac, thir tu
xép chong cic nguyén tir A ABAB (Vispute, 1998),
trong do6 A, B biéu thi cac vi tri cho phép cia cip
Ga — N trong 16p xép chat clia mit cau.

Vatlidu CAu tric tinh thé Hiing s6 mang

Niing lwong viing cim Niing lwong lién két

. a=b=23,249

ZnO Wurrtzite c= 5206 33 60
. a=b=23,186

GaN Wurrtzite c=5.178 34 28

Bang 1 trinh bay cac thong s0 vé cau trac, hang s6 mang va nang lugng ving cam cua ZnO va GaN.

Tir Bang 1 cho thdy halmgNS(A) mang va nang luong ving cAm cta ZnO va GaN gan bang nhau. Sy két hop
chat ché gitra ZnO va GaN dan dén giam d¢ rong viung cam (Qing, 2003).

A
wn
N
v

Hinh 1: Ciu tric siéu mang ZnO/GaN(ni-s1, n2-s2)

Bén canh, cdu truc v4i bién armchair cua
ZnO/GaN c¢6 thé hinh thanh cdu tric di chit voi
lién két hoan hao (Hasan, 2009). N6 cho thdy co
thé tdn tai mot cAu trac di chit 1 chidu twong tng.
Do dich chuyén dién tich cac dai dwoc hinh thanh &
lién két, cac dai nay dugc thay doi va cudi cing
dugc sip xép. Céu trac nay tao thanh mot hé vat
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liéu 1D 6n dinh khi déng bién bang H. Khi dugc
lap lai tudn hoan, cdu tric di cht nay co thé hinh
thanh siéu mang nhu hé cac chdm lugng tir. Céc
hiéu tmg tuwong ty da duge nghién ctru cho ciu tric
graphene véi do rong giéng-rao khac nhau. Mot
siéu mang ZnO/GaN c6 thé duoc biéu dién theo bé
rong va chu ki lap lai cia cac mang céu thanh
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(Hasan, 2009). N6 duogc ki hi€u ZnO/GaN(n;-s;,
n2-s2) v6i ny, ny 1an luot 13 sb nguyén tir trong mot
6 co so cia ZnO va GaN tuong ung theo chiéu
doc; s1, sz 1an luot 13 sd mang cdu thanh ZnO va
GaN theo phuong ngang.

2 PHUONG PHAP NGHIEN CUU

Trong nghién ctru nay, cac tinh toan ly thuyét
duogc thyc hién bang cach sir dung ly thuyét phlem
ham mat do c6 két hop céc thé twong quan trao ddi
(Kohn, 1965) trong gan dung gradient suy rong
(GGA). Chuing t6i da st dung phiém ham PBE cho
GGA va mot tap song phang co so duoc thiét lap
khi thyc hién trong VASP (Vienna Ab initio
Simulation Package). VASP 1a mot goi phan mém
manh dé thuc hién mo phong ab-initio st dung
phuong phap séng ting cuong va mot bd song
phéng co s0. VASP st dung mét lugng 1on céc tép
déau vao va dau ra. Cac tép dau vao quan trong nhat
la: INCAR, POTCAR, POSCAR, KPOINTS. Bén
tép nay phai ton tai trong danh muc lam viéc trudc
khi VASP duogc chay. Trong nghién ctru nay, chay
VASP nhd vao suc may cia trung tam siéu may
tinh & Thuy Pién thu duoc cac tép két qua nhu
CONTCAR, DOSCAR, EIGENVAL... va sir dung
phan mém hién thi cdu tric Xcrysden dé hién thi
cAu tric tinh thé t6i wu cua hé duoc chon. Bén canh
d6, phan mém p4vasp duoc sir dung dé xac 1ap mat

¢) ZnO/GaN(5-1)
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d¢ trang thai va gian dd ving, sau d6 dung phan
meém XMgrace dé xir li cac do thi nay.

3 KET QUA VA THAO LUAN
3.1 CAu tric tinh thé t6i wu

Cac nguyén tu trong ting 6 co so duoc sap xép
sao cho trong sd 4 nguyén tir 1an can nhat cia Ga
c6 3 nguyén tor N va mot nguyén tor O va trong 4
nguyén tir 1an c4n nhit v6i Zn c6 3 nguyén tir O va
mdt nguyén tir N (Hui, 2012). Sy sdp xép nay tao
nén hai bé mat trong lién két, d6 1a bé mit Ga-O va
bé mat Zn-N. Mic du lién két trong ZnO dai hon
trong GaN, nhung trong diy di chét sy chénh léch
nay thé hién khéc, cac lién két ZnO co lai va Ga-N
mo rong ra. Sy thay doi lien két nay tao thanh mot
céu trac luc giac véi cac canh khong déu nhau nhu
Hinh 2. Bén canh d6, s6 nguyén tr Zn, Ga, O va N
va sd mang duoc chon trong cau trac nay la nhu
nhau, nghia lan; =n; =n vas; = s, = s nén c6 thé
ki hi¢u 1a ZnO/GaN(n-s).

Heé vit liéu nay dugc dong bién bang nguyén tir
H theo kiéu armchair. Tty vao cach hinh thanh
siéu mang tir cac 6 co sd, bién armchair dugc chia
thanh hai loai: déi xtmg va chéo nhau. Trong céu
trac nay, bién armchair c6 kiéu ddi xtmg, nghia 13
trong mdi 6 co s cia ZnO cd N nguyén tir Zn, N
nguyén tor O cung voi 4 nguyén tor H va tuong tu
doi véi GaN.

d) ZnO/GaN(5-2)

Hinh 2: CAu tric tinh thé kiéu armchair ciia (a) ZnO/GaN(3-1), (b) ZnO/GaN(3-2), (¢) ZnO/GaN(5-1)
va (d) ZnO/GaN(5-2)



Tap chi Khoa hoc Truong Dai hoc Can Tho

Hinh 3: Mgt 6 luc gidc ciia siéu mang ZnO/GaN

Hinh 2 m6 t4 cAu triic cua ZnO/GaN(n-s) v6i
(n-s) lan luot 1a (3-1), (3-2), (5-1) va (5-2). Vat li¢u
ZnO/GaN dugc ghép tir hai chat nén cac canh cua
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luc gidc khong déu nhau duoc trinh bay trong Bang
2. Bang nay cho thay chiéu dai lien két gitra cac
nguyén tur tao nén lyc gidc khong gidng nhau. Khi
thay d6i s6 nguyén tir trong mot 6 co so, chiéu dai
cac lién két nay c6 thay doi nhung khong dang ké.
Do d6, goc lién két giita cac nguyén tir ciing thay
ddi va dugc thé hién trong Bang 3.

Biang 2: Chidu dai lién két giira cac nguyén tir
cho cic cAu tric ZnO/GaN(n-s) ()

(n-s) Zn-O Ga-0 Ga-N
3-1) 1.97063 1.90885 1.84086
(5-1) 1.96223 1.89882 1.83670
(3-2) 1.96630 1.90100 1.83627
(5-2) 1.96311 1.90357 1.83901

Bang 3: Géc lién két giira cac nguyén tir trong cu tric

(n-s) 0-Zn-0 Zn-0-Ga 0-Ga-N Ga-N-Ga N-Ga-O Ga-O-Zn
3-1) 98.1096 135.1068 113.6814 124.3122 113.6574  135.1325
(5-1) 108.4521 128.9669 113.1168 125.9858 116.2324  127.2460
(3-2) 108.6598 129.9053 112.5607 124.6545 118.5372 125.6825
(5-2) 108.3690 129.8741 112.1704 125.7106 117.6343 126.2418

3.2 Ciu triic ving va mit d trang thai

Céu‘trl'lc vung va mat do trang thai 1a hai dac
trung d€ mo ta tinh chat dién tor cta vat li¢u, cho

BAND STRUC'{URE AND DOS
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biét tinh chat, dic diém ciing nhu tiém ning tng
dung cua vat li¢u.
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Hinh 4: CAu tric ving va mat d trang thai cia (a) ZnO/GaN(3-1), (b) ZnO/GaN(3-2), (c)
ZnO/GaN(5-1) va (d) ZnO/GaN(5-2)

Puong mau dé biéu dién trang thdi spin up, dong mau luc biéu dién trang thdi spin down va dwong dirt nét mau do

biéu dien mirc Fermi
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Ciu trac nghién ciru 13 siéu mang mot chiéu
day nano dwoc dong bién H theo kiéu armchair voi
kich thudc ngang nhé. Do d6, ciu tric nay duogc
xem twong duong cdu tric chim lugng tir. Hinh 4
biéu dién ciu trac ving va mat do trang thai cua
siéu mang ddy nano ZnO/GaN vdi (n-s) lan luot 1a
(3-1), (3-2), (5-1) va (5-2). O day, mirc Fermi duoc
dura vé 0 cho tit ca cac cau tric co kich thudc khac
nhau. DOS cho thdy su phian bd gan déu trong
khoang ning luong tir -4 dén 4 eV, céc trang thai
spin up va spin down doi xung thé hién day la mot
ciu trac c6 dang dong nhat. Khi ting s6 mang cau
thanh, trang thai dién tr cang duogc phan bd gan
déu.

Chu trac dién tt cho théy su 6n dinh & dang
tudn hoan vo han. Trong cac cdu trac luc giac, nang
luong dién tir vung cam c6 lién quan xung quanh
mirc Fermi. Déi véi céu tric t6 ong co ban nhu
graphene, vung nay c6 cac giao tuyén tai hai diém
K cua vung Brillouin thir nhat. Trong cac cu trac
nay, ta thay co hinh thanh cac trang thai giam cim
theo hudng déi ximg GX.

Trong cac ciu tric, do rong ving cam (E,) dic
trung cho tung loai vat li¢u, E; khoang cach gilra
dinh ving hoa tri va day ving dan. Hinh 4a va 4b
déu chon n = 3, s twong tng 1a 1 va 2, cho thiy do
rong ving cam rong hon & hinh 4a (2.2287 eV) va
kho xac dinh & hinh 4b (0.1743 eV). Tuong tu,
hinh 4¢ ¢6 d6 rong ving cdm (1.8396 eV) cao hon
hinh 4d (0.1397 eV) khi chon n =5 va s 1an luot 13
1, 2. Do do, khi ting s dong thoi ting n, E, cang
nho va kho xac dinh. Tur do, chung toi thay rang
hiéu tmg lwong tir thé hién rd rét hon. Trong cu
trac ZnO/GaN thi sy lu’ong tr hoa nang luong cang
1o rét 1a cdu trac (3-2) va (5-2), chung giam cam
d6i xtmg theo ca hai hudng. Dic biét cau tric (5-2)
hiéu g giam cam dién tir thé hién 16 nét nhit.

Nhu viy, vat lidu kich thuéc nano thé hién
nhitng tinh chit dic biét, thu vi do c¢6 hiéu img
giam cam lugng tir. Khi kich thudc cua vét liéu
giam xudng ¢& nano, mot trong nhing hién twong
dic biét 1a cau trac tinh thé va hiéu ung luong tur
clia cac trang thai dién tir bi anh hudéng s6 mang
cu thanh hé, dan dén vat liéu nay co nhiéu tinh
chat méi va hira hen mang lai nhig tng dung
quan trong. Bén canh d9, cac trang thai bi lugng tu
hoa s& quyét dinh tinh chat vat 1y hay cua vat lidu
dic biét 1a cac tinh chét truyén dan trong vat liéu
hay trong linh kién cau thanh tir vét lidu.

4 KET LUAN

Bing phuong phap DFT két hop véi goi phan
mém mo phong VASP, cdu tric siéu mang kiéu
armchair cua ZnO/GaN(3-1), ZnO/GaN(3-2),
ZnO/GaN(5-1) va ZnO/GaN(5-2) da dugc md
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phong, phan tich sb lidu va v& do thi céu trac vung,
mat do trang thai. Tir két qua mo phong nhén thay
sy luong tr hoa thé hién 16 & gian do vung. Sy
luong tr hoa nay phu thudc truc t1ep vao so mang
cau thanh trong moi cau tric, tinh dbi xtng cua céu
truc, nod quyet dinh céac tinh chit cua vat lieu. Két
qua nay cho thiy kha niang thu nhé kich thudc cac
linh kién dugc ché tao boi siéu mang dua trén day
Zn0/GaN mot chiéu st dung hiéu ng giam cim
lugng ti.

LOI CAM TA

Nhoém tac gia xin guri 10i cam on dén Trung tim
siéu may tinh Thuy Dién da cho phép sir dung st
méy dé thuc hién nhiing tinh toan trong nghién ctru
nay. Truong Pai hoc Can Tho d3 hd tro mot phﬁn
kinh phi nghién ciru.
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