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Tâm t­t: Trong cæng tr¼nh n y, chóng tæi kh£o s¡t mªt �ë tr¤ng th¡i �i»n tû
(DOS) trong graphene hai lîp bà hydro hâa (H-BLG) �°t trong �i»n tr÷íng khæng
�êi vuæng gâc. Bèn kiºu hydro hâa kh¡c nhau �÷ñc xem x²t �â l : kiºu b n (TL�
H-BLG), kiºu gh¸ tüa (CL�H-BLG), kiºu b n thu gån (rTL�H-BLG) v  kiºu gh¸
tüa thu gån (rCL�H-BLG). Biºu thùc cõa DOS �÷ñc thu nhªn thæng qua mèi
li¶n h» vîi h m Green, sû döng Hamiltonian trong g¦n �óng li¶n k¸t m¤nh. C¡c
k¸t qu£ t½nh to¡n ch¿ ra r¬ng, graphene hai lîp thu¦n khi¸t (ch÷a bà hydro hâa)
l  b¡n kim lo¤i, trong khi �â CL�H-BLG v  TL�H-BLG l  c¡c b¡n d¨n. B¶n
c¤nh �â, �i»n tr÷íng ngo i £nh h÷ðng m¤nh l¶n DOS. Trong t§t c£ c¡c c§u tróc,
DOS t¤i và tr½ mùc n«ng l÷ñng Fermi t«ng khi c÷íng �ë �i»n tr÷íng t«ng. Ngo i
ra, �ë rëng vòng c§m trong c¡c c§u tróc CL�H-BLG v  TL�H-BLG gi£m theo
c÷íng �ë �i»n tr÷íng. C¡c �°c �iºm tr¶n l  cì sð cho vi»c sû döng �i»n tr÷íng
�º �i·u ch¿nh t½nh ch§t �i»n tû cõa H-BLG sao cho phò hñp vîi c¡c ùng döng
trong c¡c thi¸t bà quang-�i»n tû nano.
Tø khâa: graphene hai lîp; hydro hâa; mªt �ë tr¤ng th¡i; mæ h¼nh li¶n k¸t
m¤nh.

1 GIÎI THI�U

Vîi c§u tróc �ìn lîp d¤ng löc gi¡c cõa c¡c nguy¶n tû carbon, graphene l  vªt li»u câ c§u
tróc v  t½nh ch§t vªt lþ �°c bi»t nh§t hi»n nay. Tuy nhi¶n, graphene thu¦n khi¸t câ nh÷ñc
�iºm l  �ë rëng vòng c§m b¬ng khæng, n¶n khæng thº ¡p döng trong c¡c thi¸t bà �âng-mð
(ch¯ng h¤n nh÷ transitor hi»u ùng tr÷íng), c¡c thi¸t bà quang �i»n tû [1]. �º kh­c phöc
nh÷ñc �iºm �â, c¡c nh  khoa håc �¢ v  �ang t¼m ra c¡c ph÷ìng ph¡p �º t¤o ra v  �i·u
ch¿nh �ë rëng vòng c§m cõa graphene m  v¨n duy tr¼ �÷ñc c¡c t½nh n«ng ÷u vi»t cõa nâ.
Câ thº kº �¸n mët sè c¡ch nh÷: �°t t§m graphene l¶n �¸ ph¥n cüc [2, 3], ¡p �i»n tr÷íng
l¶n graphene hai lîp [4, 5], g¥y bi¸n d¤ng �ìn tröc [6, 7], c­t t§m graphene th nh c¡c d£i
nano (nanoribbon) [8, 9], t¡c �ëng hâa håc [10]. Möc �½ch cõa c¡c ph÷ìng ph¡p tr¶n l 
ph¡ vï t½nh �èi xùng �i»n tû-lé trèng trong c§u tróc vòng n«ng l÷ñng cõa graphene v  t¤o
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ra vòng c§m kh¡c khæng. Tuy nhi¶n công c¦n l÷u þ r¬ng måi ph÷ìng ph¡p ch¿ câ þ ngh¾a
khi nâ khæng ph¡ vï c§u tróc cõa graphene v  v¨n giú �÷ñc c¡c �°c t½nh cì b£n cõa nâ.

Hi»n nay, vªt li»u carbon hydro hâa thüc sü h§p d¨n c¡c nh  nhi¶n cùu do c¡c t½nh ch§t
mîi m´, hùa hµn nhi·u ùng döng �¬ng sau nâ. Graphene bà hydro hâa sð húu mët sè �°c
t½nh �i»n tû mîi so vîi graphene thu¦n khi¸t, l m cho vªt li»u n y trð th nh ùng vi¶n ti·m
n«ng trong c¡c thi¸t bà logic câ vòng c§m kh¡c 0, �÷ñc quan t¥m c£ v· m°t lþ thuy¸t v 
thüc nghi»m [11, 12, 13]. Mët trong nhúng y¸u tè quan trång quy¸t �ành �¸n t½nh ch§t
�i»n tû cõa graphene bà hydro hâa l  kiºu hydro hâa. Hydro hâa ho n to n graphene cho
ta c¡c t½nh ch§t kh¡c vîi hydro hâa mët nûa. Möc ti¶u ch½nh cõa qu¡ tr¼nh n y l  ph¡ vï
lai hâa sp2 �º t¤o th nh c¡c lai hâa sp3 t÷ìng tü lai hâa cõa kim c÷ìng.

B¶n c¤nh �â, vi»c �i·u ch¿nh �ë rëng vòng c§m v  c¡c t½nh ch§t �i»n tû trong graphene
hai lîp d¹ d ng hìn graphene �ìn lîp [14]. C¡c nh  nghi¶n cùu �¢ ch¿ ra r¬ng c¡c t½nh
ch§t cõa graphene nhi·u lîp bà hydro hâa phö thuëc m¤nh v o sè lîp [15]. C¡ch x¸p chçng
c¡c lîp công r§t quan trång. Hai lîp graphene câ c¡c kiºu x¸p chçng kh¡c nhau bao gçm:
x¸p chçng ch²o (kiºu AB), x¸p chçng th¯ng (kiºu AA), x¸p chçng d¤ng xo­n (twisted)
[16, 17].

Trong cæng tr¼nh n y, chóng tæi nghi¶n cùu £nh h÷ðng cõa mët �i»n tr÷íng vuæng gâc l¶n
t½nh ch§t �i»n tû cõa H-BLG. �¤i l÷ñng �°c tr÷ng cho t½nh ch§t �i»n tû l  mªt �ë tr¤ng
th¡i �i»n tû (DOS) �÷ñc t½nh to¡n b¬ng ph÷ìng ph¡p h m Green sû döng Hamiltonian
trong g¦n �óng li¶n k¸t m¤nh. Chóng tæi quan t¥m �¸n kiºu x¸p chçng AA cõa graphene
hai lîp v¼ nhúng nghi¶n cùu v· c§u tróc n y v¨n cán kh¡ ½t. Trong tr÷íng hñp x¸p chçng
AA, c¡c nguy¶n tû carbon trong lîp thù nh§t n¬m th¯ng gâc vîi c¡c nguy¶n tû carbon
(trong còng m¤ng con) cõa lîp thù hai. B i b¡o �÷ñc c§u tróc nh÷ sau. Trong möc 2,
chóng tæi tr¼nh b y mæ h¼nh t½nh to¡n v  c¡c cæng thùc cì b£n. Möc 3 giîi thi»u c¡c k¸t
qu£ t½nh to¡n sè v  th£o luªn. Mët sè k¸t luªn quan trång v· k¸t qu£ nghi¶n cùu s³ �÷ñc
tr¼nh b y ð möc 4.

2 MÆ H�NH T�NH TO�N V� C�C CÆNG THÙC CÌ B�N

X²t c§u tróc H-BLG x¸p chçng kiºu AA. Tòy theo c¡ch s­p x¸p cõa c¡c nguy¶n tû H
trong m¤ng graphene hai lîp, chóng tæi x²t bèn kiºu hydro hâa kh¡c nhau, �÷ñc ch¿ ra
tr¶n H¼nh 1: kiºu b n (TL�H-BLG), kiºu gh¸ tüa (CL�H-BLG), kiºu b n thu gån (rTL�H-
BLG) v  kiºu gh¸ tüa thu gån (rCL�H-BLG). �°t mët �i»n tr÷íng khæng �êi vuæng gâc
vîi m°t ph¯ng cõa t§m H-BLG, tr¤ng th¡i cõa c¡c fermion Dirac câ thº �÷ñc mæ t£ bði
Hamiltonian trong g¦n �óng li¶n k¸t m¤nh nh÷ sau:

ĤHBLG =



ĤA1A1 ĤA1B1 ĤA1A2 ĤA1B2 ĤA1H1 ĤA1H2

ĤB1A1 ĤB1B1 ĤB1A2 ĤB1B2 ĤB1H1 ĤB1H2

ĤA2A1 ĤA2B1 ĤA2A2 ĤA2B2 ĤA2H1 ĤA2H2

ĤB2A1 ĤB2B1 ĤB2A2 ĤB2B2 ĤB2H1 ĤB2H2

ĤH1A1 ĤH1B1 ĤH1A2 ĤH1B2 ĤH1H1 ĤH1H2

ĤH2A1 ĤH2B1 ĤH2A2 ĤH2B2 ĤH2H1 ĤH2H2


, (1)
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H¼nh 1: Graphene hai lîp x¸p chçng kiºu AA: (a) d¤ng thu¦n khi¸t; (b) hydro hâa
kiºu b n (TL�H-BLG); (c) hydro hâa kiºu gh¸ tüa (CL�H-BLG); (d) hydro hâa kiºu
b n thu gån (rTL�H-BLG); (e) hydro hâa kiºu gh¸ tüa thu gån (rCL�H-BLG).

ho°c câ thº vi¸t gån nh÷ sau:

ĤHBLG(~k) =

Ĥ11(~k) Ĥ12(~k) Ĥ13(~k)

Ĥ†12(
~k) Ĥ22(~k) Ĥ23(~k)

Ĥ†13(
~k) Ĥ†23(

~k) Ĥ33(~k)

 , (2)

trong �â, th nh ph¦n Ĥ11(~k) v  Ĥ22(~k) l  Hamiltonian mæ t£ li¶n k¸t cõa c¡c nguy¶n tû
C trong méi lîp, �÷ñc cho bði:

Ĥ11(~k) =

(
ĤA1A1 ĤA1B1

ĤB1A1 ĤB1B1

)
=

(
−V ε0g(~k)

ε0g(~k)
∗
−V

)
, (3)

Ĥ22(~k) =

(
ĤA2A2 ĤA2B2

ĤB2A2 ĤB2B2

)
=

(
V ε0g(~k)

ε0g(~k)
∗

V

)
. (4)

Ð �¥y, g(~k) = 2 cos(
√
3
2 kxa)e−ikya/2 + eikya v  ε0 ≈ 3 eV v  a = 1, 42 Å v  V l  th¸ n«ng

cõa �i»n tû trong �i»n tr÷íng ngo i. Th nh ph¦n Ĥ12(~k) l  Hamiltonian mæ t£ li¶n k¸t
cõa c¡c nguy¶n tû C giúa c¡c lîp �÷ñc cho bði:

Ĥ12(~k) =

(
ĤA1A2 ĤA1B2

ĤB1A2 ĤB1B2

)
=

(
γ1 0

0 γ1

)
, (5)
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vîi γ1 ≈ 0, 2 eV. C¡c h¬ng sè trong cæng tr¼nh n y �÷ñc cho bði c¡c cæng tr¼nh [18, 19, 20].

Th nh ph¦n Ĥ13(~k) v  Ĥ23(~k) l  Hamiltonian mæ t£ t÷ìng t¡c giúa c¡c nguy¶n tû H v  C
v  phö thuëc m¤nh v o lo¤i hydro hâa:

ĤTL
13 =

(
−t1 0

−t1 0

)
; ĤTL

23 =

(
0 t2
0 t2

)
;

ĤCL
13 =

(
−t1 0

t1 0

)
; ĤCL

23 =

(
0 t2
0 −t2

)
;

ĤrTL
13 =

(
0 0

0 0

)
; ĤrTL

23 =

(
0 t2
0 t2

)
;

ĤrCL
13 =

(
0 0

0 0

)
; ĤrCL

23 =

(
0 t2
0 −t2

)
;

(6)

vîi t1 = t2 = 5.72 eV.

Cuèi còng Ĥ33(~k) l  Hamiltonian cho t÷ìng t¡c giúa c¡c nguy¶n tû H:

Ĥ33(~k) =

(
ĤH1H1 ĤH1H2

ĤH2H1 ĤH2H2

)
=

(
tp 0

tp 0

)
(7)

vîi tp = −2, 4 eV.

Tø biºu thùc cõa Hamiltonian (2), ta câ thº vi¸t ra ma trªn h m Green qua mèi li¶n h»
[21]:

Ĝ(~k, iωn) =
1

iωnÎ − ĤHBLG(~k)
, (8)

trong �â, Î l  ma trªn �ìn và, iωn → E + i0+ l  t¦n sè Matsubara, vîi 0+ l  sè thüc d÷ìng
r§t nhä mang thù nguy¶n n«ng l÷ñng. Tø �â, câ thº thu �÷ñc biºu thùc cho DOS:

D(E) = − 1

2πNaNc

∑
~k

6∑
µ=1

=Gµµ(~k, E), (9)

trong �â, Na v  Nc l¦n l÷ñt l  sè nguy¶n tû trong mët æ �ìn và v  sè æ �ìn và. Trong cæng
thùc tr¶n, têng theo ~k �÷ñc l§y trong vòng Brillouin thù nh§t (FBZ) trong khæng gian
m¤ng �£o. Trong möc ti¸p theo, chóng tæi s³ tr¼nh b y c¡c k¸t qu£ t½nh sè �èi vîi biºu
thùc gi£i t½ch cõa DOS cho bði cæng thùc (9).

3 K�T QU� T�NH SÈ V� TH�O LU�N

Trong möc n y, chóng tæi s³ kh£o s¡t chi ti¸t DOS nh÷ l  mët h m cõa n«ng l÷ñng �i»n
tû trong H-BLG vîi c¡c kiºu hydro hâa kh¡c nhau trong hai tr÷íng hñp: khæng câ v  câ
m°t mët �i»n tr÷íng ngo i khæng �êi. �º thuªn ti»n, chóng tæi sû döng t l  �ìn và �o cõa
n«ng l÷ñng trong c¡c t½nh to¡n sè.
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Tr÷îc khi ph¥n t½ch c¡c k¸t qu£ thu �÷ñc, ta h¢y nh­c l¤i þ ngh¾a cõa DOS. DOS cho ta
thæng tin v· sü ph¥n bè c¡c tr¤ng th¡i cõa c¡c h¤t t£i (electron v  lé trèng) trong mët
h». Cö thº, DOS cho ta bi¸t sè tr¤ng th¡i tr¶n méi �ìn và n«ng l÷ñng, ch¯ng h¤n méi eV,
trong tøng vòng n«ng l÷ñng. Theo �â, sü xu§t hi»n c¡c tr¤ng th¡i suy bi¸n phö thuëc v o
c¡c �¿nh cüc �¤i trong �÷íng cong biºu di¹n DOS. L÷u þ r¬ng sü kh¡c bi»t ch½nh giúa c¡c
mùc n«ng l÷ñng l§p �¦y v  c¡c mùc ch÷a l§p �¦y �â l  c¡c �¿nh cüc �¤i DOS c ng cao th¼
sè c¡c mùc l§p �¦y c ng nhi·u v  ng÷ñc l¤i.

3.1. DOS cõa BLG v  H-BLG khi khæng câ �i»n tr÷íng

H¼nh 2: DOS trong BLG thu¦n khi¸t v  H-BLG vîi c¡c kiºu hydro hâa kh¡c nhau
khi khæng câ �i»n tr÷íng ngo i.

H¼nh 2 mæ t£ sü phö thuëc cõa DOS v o tham sè khæng thù nguy¶n E/t �èi vîi c¡c c§u
tróc graphene hai lîp kh¡c nhau: BLG thu¦n khi¸t (�÷íng m u �en), TL�H-BLG (�÷íng
m u hçng), CL�H-BLG (�÷íng m u �ä), rTL�H-BLG (�÷íng m u xanh l¡ c¥y) v  rCL�
H-BLG (�÷íng m u xanh �ªm) khi khæng câ m°t �i»n tr÷íng khæng �êi (V = 0). Tø h¼nh
v³ ta câ thº th§y r¬ng DOS �èi vîi BLG thu¦n khi¸t phò hñp tèt vîi gi¡ trà thu �÷ñc trong
cæng tr¼nh [22]. �i·u �â cho th§y sü �óng �­n v  �ë tin cªy cõa ph÷ìng ph¡p m  chóng
tæi sû döng �º t½nh to¡n DOS v  l  cì sð �º chóng tæi ti¸p töc ph¥n t½ch c¡c �°c tr÷ng cõa
DOS trong c¡c c§u tróc H-BLG kh¡c nhau. Tø h¼nh v³ ta công th§y r¬ng DOS trong c¡c
c§u tróc H-BLG thay �êi m¤nh so vîi BLG thu¦n khi¸t. Xu§t hi»n c¡c vòng c§m câ �ë
rëng kho£ng 2, 2t v  3, 1t t÷ìng ùng trong CL�H-BLG v  TL�H-BLG. C¡c gi¡ trà n y cho
th§y CL�H-BLG v  TL�H-BLG l  c¡c b¡n d¨n. Nh÷ vªy, d÷îi t¡c döng cõa hydro hâa,
�¢ câ sü chuyºn pha trong graphene hai lîp tø b¡n kim lo¤i sang b¡n d¨n. B¶n c¤nh �â,
vîi c¡c c§u tróc rTL�H-BLG v  rCL�H-BLG, DOS công thay �êi m¤nh, gi¡ trà cõa DOS
t«ng m¤nh t¤i mët sè gi¡ trà cõa n«ng l÷ñng E/t v  xu§t hi»n nhi·u ký dà van Hove hìn
so vîi graphene hai lîp thu¦n khi¸t. �i·u n y �÷ñc gi£i th½ch l  do khi bà hydro hâa, sü
câ m°t cõa c¡c �i»n tû trong c¡c nguy¶n tû hydro l m t«ng sè l÷ñng �i»n tû cõa h» v  do
vªy sè tr¤ng th¡i �i»n tû công ph£i t«ng l¶n, d¨n �¸n DOS t«ng.
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3.2. �nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng l¶n DOS cõa H-BLG

�nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng l¶n DOS �÷ñc thº hi»n trong c¡c ph÷ìng tr¼nh (3) v  (4)
cho Hamiltonian. B¥y gií chóng tæi s³ l m rã £nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng l¶n c¡c �°c tr÷ng
cõa DOS trong c¡c c§u tróc nâi tr¶n. �º thuªn ti»n chóng tæi chån �ìn và cõa th¸ n«ng
t¾nh �i»n (eV) l m �ìn và �o cõa �i»n tr÷íng t÷ìng ùng.

H¼nh 3: DOS trong BLG thu¦n khi¸t t¤i mët sè gi¡ trà kh¡c nhau cõa �i»n tr÷íng.

H¼nh 4: DOS theo n«ng l÷ñng trong TL�H-BLG (a), CL�H-BLG (b), rTL�H-BLG
(c) v  rCL�H-BLG t¤i mët sè gi¡ trà kh¡c nhau cõa �i»n tr÷íng V .

Tr÷îc h¸t, chóng tæi x²t £nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng l¶n DOS trong BLG thu¦n khi¸t, �÷ñc
ch¿ ra tr¶n H¼nh 3. H¼nh v³ cho th§y khi t«ng gi¡ trà cõa �i»n tr÷íng th¼ sè l÷ñng c¡c ký
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H¼nh 5: Sü phö thuëc cõa DOS t¤i mùc n«ng l÷ñng Fermi v o �i»n tr÷íng trong c¡c
c§u tróc graphene hai lîp kh¡c nhau.

H¼nh 6: Sü phö thuëc cõa �ë rëng vòng c§m v o �i»n tr÷íng trong TL�H-BLG (c¡c
ch§m trán) v  CL�H-BLG (c¡c ch§m vuæng).
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dà van Hove trong DOS khæng thay �êi, tùc l  khæng l m xu§t hi»n th¶m c¡c tr¤ng th¡i
suy bi¸n. Ngo i ra, khi �i»n tr÷íng t«ng l¶n th¼ �ë rëng cõa c¡c ký dà van Hove mð rëng
ra v  �ë cao c¡c �¿nh ký dà gi£m xuèng. �i·u n y ho n to n phò hñp v· m°t vªt lþ, bði v¼
thüc t¸ sü câ m°t cõa �i»n tr÷íng khæng l m thay �êi sè �i»n tû to n ph¦n trong c¡c vòng
n«ng l÷ñng (sè �i»n tû b£o to n), câ ngh¾a l  v· m°t h¼nh håc, di»n t½ch h¼nh ph¯ng giîi
h¤n bði �÷íng cong biºu di¹n DOS v  tröc n«ng l÷ñng E/t ph£i b£o to n khi �i»n tr÷íng
thay �êi. B¶n c¤nh �â, gi¡ trà cõa DOS t¤i và tr½ mùc Fermi (D(0)) t«ng l¶n khi t«ng �i»n
tr÷íng t«ng, d¨n �¸n xu§t hi»n pha b¡n kim lo¤i qu¡ �ë.

T÷ìng tü, chóng tæi ti¸p töc ph¥n t½ch £nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng l¶n DOS trong H-BLG
vîi c¡c kiºu hydro hâa kh¡c nhau. H¼nh 4 mæ t£ DOS trong H-BLG t¤i mët sè gi¡ trà kh¡c
nhau cõa �i»n tr÷íng. Nh¼n chung, DOS trong t§t c£ c¡c c§u tróc H-BLG phö thuëc rã r»t
v o �i»n tr÷íng. Sü thay �êi cõa D(0) theo �i»n tr÷íng trong BLG thu¦n khi¸t công nh÷
trong c¡c c§u tróc H-BLG kh¡c nhau �÷ñc ch¿ ra tr¶n H¼nh 5. Ngo i ra, tø H¼nh 4 ta công
th§y r¬ng khi �i»n tr÷íng t«ng th¼ b· rëng vòng c§m trong TL�H-BLG v  CL�H-BLG
bà thu hµp. �i·u n y câ thº gi£i t½ch l  do t¡c döng cõa �i»n tr÷íng �¢ l m cho �i»n tû
ð vòng d¨n v  lé trèng ð vòng hâa trà dàch chuyºn l¤i g¦n nhau, tùc l  �¿nh cõa vòng
hâa trà v  �¡y cõa vòng d¨n c ng g¦n nhau khi �i»n tr÷íng c ng t«ng, d¨n �¸n �ë rëng
vòng c¦m gi£m theo �i»n tr÷íng. Sü phö thuëc cõa �ë rëng vòng c§m trong TL�H-BLG
v  CL�H-BLG v o �i»n tr÷íng ngo i �÷ñc ch¿ ra tr¶n H¼nh 6. Sü phö thuëc cõa DOS v o
�i»n tr÷íng l  cì sð cõa k¾ thuªt thay �êi b· rëng vòng c§m cõa vªt li»u H-BLG b¬ng �i»n
tr÷íng. Ta câ thº thu �÷ñc vªt li»u câ �ë rëng vòng c§m nh÷ þ muèn b¬ng c¡ch chån gi¡
trà �i»n tr÷íng th½ch hñp.

4 K�T LU�N

Chóng tæi �¢ nghi¶n cùu £nh h÷ðng cõa �i»n tr÷íng ngo i l¶n t½nh ch§t �i»n tû cõa BLG
thu¦n khi¸t v  H-BLG vîi bèn kiºu hydro hâa kh¡c nhau. Gi¡ trà cõa DOS thu �÷ñc b¬ng
lþ thuy¸t h m Green sû döng Hamiltonian li¶n k¸t m¤nh trong BLG thu¦n khi¸t phò hñp
tèt vîi c¡c k¸t qu£ thu �÷ñc bði c¡c t¡c gi£ kh¡c. Nh¼n chung, DOS t¤i và tr½ mùc Fermi
t«ng khi c÷íng �ë �i»n tr÷íng t«ng trong t§t c£ c¡c c§u tróc. �°c bi»t, �ë rëng vòng c§m
trong TL�H-BLG v  CL�H-BLG thay �êi �¡ng kº khi �i»n tr÷íng thay �êi. �°c �iºm n y
l  cì sð cho c¡c ùng döng cõa �i»n tr÷íng trong vi»c �i·u ch¿nh �ë rëng vòng c§m công
nh÷ c¡c t½nh ch§t quang �i»n li¶n quan trong c¡c thi¸t bà quang �i»n tû nano, phò hñp vîi
tøng ùng döng cö thº.
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Title: ELECTRONIC DENSITY OF STATES IN HYDROGENATED BILAYERGRAPHENE
UNDER THE INFLUENCE OF A DC ELECTRIC FIELD

Abstract: In this work, we investigate the electronic density of states (DOS) in hydro-
genated bilayer graphene (H-BLG) subjected in a dc electric field. Four different types of
hydrogenation are considered: table-like H-BLG (TL�H-BLG), chair-like H-BLG (CL�H-
BLG), reduced table-like H-BLG (rTL�H-BLG) and reduced chair-like H-BLG (rCL�H-
BLG). The expression of the DOS is obtained by its relation to the Green function, using
Hamiltonian in the tight-binding approximation. Numerical results show that pristine bi-
layer graphene is a semimetal, while the CL�H-BLG and TL�H-BLG are semiconductors.
Besides, the external electric field has a strong influence on the DOS. In all structures,
the DOS at the Fermi energy level increases with increasing the electric field strength.
In addition, the band gap in CL�H-BLG and TL�H-BLG structures decreases with the
electric field strength. The above characteristics are the basis for the use of an electric
field to adjust the electronic properties of H-BLG so that it is suitable for applications in
nano-optoelectronic devices.

Keywords: bilayer graphene, hydrogenation, density of states, tight-binding model.


