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Tom tit:

Viéc hiéu co ché hip phu cic phén tir trén bé mit vt liéu nhu dichalcogenide kim loai chuyén tiép ¢é ¥ nghia quan
trong dé danh gia diy di cac hién twong bé mit ciing nhw tinh chét dién tir ciia vat liéu. Trong nghién ciru nay, tic
gia str dung cac tinh toan héa hoc lwgng tir dé khao sat chi tiét su twong tac giira cac hop chit hiru co dé bay hoi
(VOC) trén bé mit MoSe,. Cac cau hinh héip phu dwoc lam bén béi twong tac Se- - - H/C/O. Két qua cho thiy, sy hip
phu cac phén tir trén bé mat MoSe, dugc danh gid l1a hap phu vat ly yéu. Kha ning hap phu ciia cac phén tir trén
MoSe, giam din theo thit ty C.H OH>C H >C,H,CHO>H,COCH>C,HNH,. Cac phan tich nguyén tir trong phén
tir (AIM) va orbital lién két thlch hop (NBO) chl ra riang, cac tu'(rng tac ngoal phéan tir Se* - - H/C/O déu thudc loai
tuong tac yeu va c6 ban chét khong cong hoa tri. Két qué dat dugc cho thay, MoSe, dang don l(rp c6 kha nang cam
bién tét ddi véi cac VOC. Thoi gian tai tao bé mat MoSe, trong cac hé khao sat & nhlet do phong rat nhanh. Nhir vy,
MoSe, don 16p dwgc mong dgi co tiém nang trong ung dung cam bién céc hop chit VOC.

Tir khéa: hop chit hiru co dé bay hoi, Iy thuyét phiém ham mat do, MoSe,, sw hip phu, twong tac bé mit.
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Abstract:

Understanding the adsorption mechanism of molecules on material surfaces, such as transition metal
dichalcogenides, is of great significance for fully evaluating insights into phenomena and electronic properties on
material surfaces. In this work, we conducted quantum chemical calculations to investigate the interaction between
volatile organic compounds (VOC) and MoSe, surface in detail. The Se---H/C/O intermolecular interactions
contribute to stable adsorption configurations. Results indicate that the process of molecules adsorbed onto MoSe,
is evaluated as weak physical adsorption. The adsorption ability of molecules on MoSe, decreases in the order of
C,H OH>CH >C H,CHO>H,COCH,>C HNH,. The atoms in molecules (AIM) and natural bond orbital (NBO)
analyses reveal that the Se- - - H/C/O intermolecular contacts are weak interactions and are non-covalent in nature.
The obtained results indicate that the MoSe, monolayer has good sensitivity for volatile organic compounds. The
recovery time for the MoSe, surface in the investigated systems is speedy after adsorption at room temperature.
Therefore, monolayer MoSe; is anticipated to be a promising candidate for sensing applications involving VOC.
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1. it van de

Viéc phat hién, loai bo cac VOC hoac chuyén ching thanh
mot s6 hop chat than thién moi truong 1a mot trong nhing chu
dé quan trong dwoc cac nha khoa hoc quan tim sau séc, boi
nhimg tic hai ctia ching ddi véi sitc khoe con ngudi va hé
sinh thai [1]. Nhiéu nghién ctru voi muc dich tim kiém vat lidu
xtic tac, vt liéu hap phu hay cim bién thich hop dé loai bo
khi doc hai hay VOC da duoc thyc hién [2, 3]. Cac hé vat li¢u
khéc nhau da dugc khdo sat, ddnh gia trén ca hai khia canh ly
thuyét mo phong va thuc nghiém. Trong s6 do, cac vat lidu
chalcogenlde kim loai chuyén tiép noi Ién nhu nhiing tmg ctr
vién day hira hen trong cac img dung vé quang xuc tic, cim
bién khi.

Gén day, cac nghién ctru vé vat liéu MoSe, - mét trong
nhimg chalcogen kim loai dién hinh, cho thay bé mit pha
2H-MoSe, c6 khd nang twong tic t6t voi phéan tir dextran chira
nhom chuc -OH [4]. Cac don 16p MoSe, dang thuan khiét va
pha tap kim loai dugc dénh gia c6 kha nang hap phu va cam
bién t6t cac khi gdy hai nhu CO,, NH,, SO,, H,S hay cac hop
chét hitu co d& bay hoi: CH, COCH CH ,OH, C,H,OH [5-
9]. Tuy nhién, trong cac nghlen cliu tru(’fc dﬁy, su tuong tac
gitta céc phan tir VOC trén cac bé mat vat lieu noi chung va
MoSe, ndi riéng chua duge phan tich chi tlet Cu thé, su hap
phu methanol va ethanol 1én MoSe, kha yéu va dugc lam bén
boi lién két hydrogen H---Se, tuy nhién sy hinh thanh va do
bén cua lién két nay chua dugc bio céo day du [8]. Tuong
tu, sy cO mat twong tac ngoai phan tir Se---C/N/O dugc xac
dinh dua vao su chuyén mat do dién tich gitra cac vi tri ¢ phan
tir acetone va bé mat MoSe, [5]. Déi v6i khao sat vé su hap
phu NH,, SO,, H,S trén MoSe cac tuong tac Se---N, Se---H
hinh thanh va dong gbp vao viéc 1am bén cic cdu hinh hép
phu chua dugc danh gia twong minh [6, 7, 9]. Viéc phén tich
lam rd ban chat twong tac hap phu c6 y nghia thiét thuc trong
viéc hiéu cac qué trinh dién ra trén bé mat vat liéu. Hon nita,
cac két qua tir tinh toan mo phong gitip dinh hudng cho cac
nghién cuu thuc nghiém xa hon trong viéc lya chon céc bé
mit vat liéu phu hop dé img dung hiéu qua trong cam bién hay
xuc tac [10]. Do vay, nghién ctru hién tai st dung cac tinh toan
1y thuyét phiém ham mat do co sy bd sung cac hiéu chinh vé
twong tac van der Waals dé khao sat sy hap phu cac phén tur
VOC véi cac nhom chirc khac nhau trén cac bé mit MoSe,, tur
d6 hiéu r& hon vé su hinh thanh va vai tro cac tuong tac bé mat
trong qua trinh hap phy.

2. Phucng phap nghién ciu

Bé mit MoSe, va cic phan tr VOC gdm isopentane
((CH,),CHCH,CH,), propan-1-ol (CH,CH,CH,OH),
propenal (C, H CHO) acetone (CH,COCH,) va ethylamme
(C,H\NH,) duoc ti wu bang chuong trinh VASP st dung
phlem ham vdW-DF2 [11-13]. Bbi voi MoSe, dang don 16p
(2H-MoSe,, P6,/mmc [14]), md hinh tinh toan dugc thiét ké
véi kich thu0’c 4><4X1 g v6i do 16n cac chiéu: a=12,66 A;
b=12,66 A; c=2544 A. O day, chiéu ¢ (truc z) dwoc xem

KHOA
&CONGHI\?GCI:-IE

67(6) 6.2025

s Khoa hoc Tu nhién | Héa hoc; Khoa hoc Ky thuat va Céng nghé | Ky thuét héa hoc; Ky thuat vat liéu va luyén kim

xét voi khoang khong gian trong (16n hon 15 A) du 16n de
bo qua cac tuong tic bién khong can thiét trong qua trinh toi
uu héa hinh hoc. Nang luong phén tach song phing (B,
duoc lya chon ¢ 450 eV va cac diém mang ludi mo ta truong
Brillouin dugc thiét lap voi kich thude 2x2x1. Mot s6 dic
trung cla qua trinh t6i wu hoa hinh hoc nhu sy hoi tu vé luc va
nang lugng dugc xem xét twong Gtng ¢ mirc nho hon 0,01 va
1x10% eV. Céc gié tri nang lugng dic trung nhu nang luong hip
phu (E ), nang luong twong tac (E, ), nang luong bién dang
be mat (ED p va bién dang phén t (E ) dugc tinh theo cac
biéu thirc sau:

E,=E,_.-E_-E

conf surf

E =E -E *-E *

int conf surf mol

mol®

ED-surf - Esurf* - Esurt’.
ED-mol =E 1* -E mol
trong do: Ecmp Esm, E . 1a gia tri nang luong tinh cho cdc hinh

hoc t6i wu cua cau hinh hip phu, bé mit va phén tu; E_* va

E " la gia tri nang luong diém don cia céc cau tric bé mat va

phan tir duoc tach ra tir cu hinh hap phu bén va khong tdi wu lai.

Thém vao do, dé hiéu rd hon vé do bén va ban chat tuong
tac giita phan tir va bé mat vat liéu, cac tinh toan vé hinh hoc
topo, cac diém toi han lién két (BCP) dugc thuc hién béng
chuong trinh AIMAII & mirc 1y thuyét BILYP/LANL2DZ [15].
Su hinh thanh cac tuong tic ngoai phan t, su chuyén mat do
electron tai céc vi tri trong tac trong cac cau hinh hip phy bén
dugc xem xét thém boi phan tich duya trén céch tiép can orbital
lién két thich hop (NBO) tai ciing mirc 1y thuyét trén [16]. Cac
tinh todn nay dugc thuc hién bdi chuong trinh Gaussian 09,
twong tu nhu cac h¢ nghién cuu trudce day [10, 17].

3. Két qua va ban luan
3.1. Céiu tritc hinh hoc bén

Thyec hién t6i wu héa cac cdu trac cua sy hip phu céc phan
tir VOC bao gdbm isopentane, propan-1-ol, propenal, acetone va
ethylamine 1én bé mat MoSe, sir dung phlem ham vdW-DF2,
chiing t6i thu duoc cac cau hlnh hap phu bén d6i voi m01 hé vat
liéu-phan tr (MoSe,-VOC) nhu chi ra ¢ hinh 1. Céc cau hinh
hap phu dugc ky hiéu Se-Pent, Se-Propa, Se-Prope, Se-Acet,
Se-Ethyl twong ung vdi cac phan tu isopentane, propan-1-ol,
propenal, acetone va ethylamine.

Két qua toi wu hinh hoc thay, & cac cdu hinh hap phu bén
xuat hién nhiéu tuong tac ngoai phan tu Se--H/C/O gitra
cac vi tri Se (trén bé mat MoSe ,) V6i cac nguyén ta H, C, O
trong cac phén tir hop chét hitu co. Bang chu y, cac phén tu
¢6 xu hudng sip xép theo kiéu ndm ngang, song song voi bé
mét MoSe, trong sy hinh thanh cac tuong tac bé mit trong
céc cau hlnh hip phu. Nhu dugc chi ra ¢ hinh 1, cac khoang
cach Se---H va Se---C/O trong cic cu hinh hap phu co gia
tri twong Ung trong khoang 2,41-3,01 A va 3,01-3,19 A.
Cac gi tri nay déu nho hon téng ban kinh van der Waals cua
cac nguyén tir tham gia twong tic. Cu thé, ban kinh van der
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Se-Acet

Se-Ethyl

Hinh 1. Cac cAu tric bén déi véi sw hap phu cac phan tie hivu co’ trén bé mét vat liéu MoSe, (khoang cach don vi A, cac nguyén tir Mo,
Se, C, H, O, N twong (rng véi cac hinh cAu mau tim, xanh 14, xam, trang, dé, xanh lo).

Waals cua cac nguyén tu H, C, O, Se lan luot 1a 1,20, 1,70,
1,50 va 1,90 A. Thém vao d6, do 16n cac khoang cach lién
két hydrogen trong cac hé khao sat xdp xi va hoi 16n hon
s0 voi cdc hé¢ RCHZ --RCHZ véi R 1a cac nhém thé, Z 1a
cac nguyén tb chalcogen nhu S, Se [18]. Do dé, cac tac gia
nhan dinh, budc dau c6 sy hinh thanh cac tuong tac yéu
nhur lién két hydrogen kiéu Se---H va twong tac chalcogen
Se---C/O trong qué trinh hip phu cac phan tir VOC trén bé
mat MoSe,.

3.2. Cac gia tri nang lwong ciia qua trinh hd’p phu

Dé danh gia kha niang hip phu cua cac phan tir hop chat
hitu co 1én trén bé mit MoSe,, tac gia xem xét cac dai luong
dac trung nhu nang luong hap phu (E ), ndng luong tuong
tac (E, ) cua céac ciu hinh héap phu nang hmng bién dang
dbi v6i bé mat va phan tir (E Damol)” Tat ca cac gia tri
nay dugc lict ké trong bang 1.

D- surf’

Bang 1. Nang lwong hap phu, ning lwong twong tac va ning
lwgng bién dang (don vi kcal.mol"') déi v&i cac hé MoSe, - hop
chat hiru co’ dé bay hoi.

Céu hinh E,, E,, E ... E, ..
Se-Pent -2,8 -4,6 1,4 0,4
Se-Propa -4,8 -5,5 0,7 0,0
Se-Prope -1,2 2,3 1,2 0,0
Se-Acet -0.9 -4 0,5 0,0
Se-Ethyl -0,2 -4 1,2 0,0

Két qua tinh toan cho thay, ning lugng hap phu ddi véi
cac h¢ khao sat trong khoang -0,2 dén -4,8 kcal.mol! va
tang theo thir tyr Se-Propa<Se-Pent<Se-Prope<Se-Acet<Se-
Ethyl (bang 1). Do do, su héap phu cac phan tir VOC trén
bé mat MoSe, kha yéu va giam theo trinh tu cc phan tir
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propan-1-ol>isopentane>propenal>acetone>ethylamine.
Thém vao do, nang lugng tuong tac d6i v6i cac cau hinh
hap phu trong khoang tir -1,4 dén -5,5 kcal.mol"! va bién
doi tuong tu nang luong hap phu. Pang chu ¥, ning luong
tuong tac va hip phu doi voi Se-Propa c6 gia tri 4m hon so
véi cac phan tt VOC con lai, chiing t6 propan-1-ol twong
tac tot vi bé mat MoSe,.

Bén canh do, su bién dang phan tir va bé mat 1a mot dic
trung quan trong trong qua trinh hap phu. Tt bang 1 cho
thiy, gia tri nang lugng bién dang ciia cac céu tric bé mat
MoSe, va phén tr VOC déu kha nho, trong khoang 0,0-1,4
kcal. mol I. Do d6, cdu triic bé mit va cic phan tir b1en doi
khong dang ké trong qua trinh hap phy. Trong d6, cau tric
bé mit MoSe, (E,  trong khoang 0,5-1,4 kcal.mol") bi
bién dang nhleu hon so vOi ¢ cac phan tt VOC (E | trong
khoang 0,0-0,4 kcal.mol"). B1eu ndy tuong tu nhu nhan
dinh truéc day vé su thay dbi cau truc bé mat TiO, so v6i
cac phan tir hitu co trong qué trinh hip phu [19].

_3.3. Phan tich nguyén tir trong phdn tir va orbital lién
ket thich hop

Dé hiéu 13 hon ban chat, 6 bén cua ‘cac tuong tac bé
mat trong qué trinh hip phuy, ching t6i tién hanh phén tich
AIM va NBO cho céc cau triic bén dbi voi mdi hé MoSe,-
VOC tai muc 1y thuyét B3LYP/LANL2DZ. Theo do, h1nh
hoc topo thé hién & hinh 2. Mot sb thong sb dic trung tai
cac BCP bao gdm mat do electron (p(r)), Laplacian ciia mat
d6 electron (V(p(r)) va téng ning luong (thé nang va dong
nang) mat do electron (H(r)) duoc liét ké trong bang 2. Bén
canh do, su chuyén mat do electron téng (EDT) va nang
luong bén hoa bac 2 - nang lugng siéu lién hop ngoai phan
tr (E@) duoc phén tich theo cach tiép can NBO va duoc chi
ra trong bang 2.
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Se-Pent Se-Propa

Se-Acet

Se-Ethyl

Hinh 2. Hinh hoc topo va gian dé mat dé electron tdng ctia cac cau tric bén déi véi cac hé MoSe2-

VOC khao sat (isovalue=0,005 au).

Bang 2. Cac dai lwgng dac trweng cua hinh hoc topo (V2(p(r)), p(r),
H(r) don vj au) va phan tich NBO (EDT don vj e, E? don vi kcal.mol")
céc ciu truc bén véi MoSe, & mirc Iy thuyét B3LYP/LANL2DZ.

CAu hinh  BCP p(r)  Vipr)) H(r) E® EDT
Sge o olal 0,019 0,057 0,001  -2,6
Se-Pent 0,008
Sge o olal 0,021 0,061 0,001  -2,5
Se:-+H(C) 0,010 0,031 0,001  -1,7
Se-Propa  Se---H(C) 0,013 0,040 0,002 -0,5 0,003
Se--+H(O) 0,012 0,036 0,001  -1,9
Se---H 0,008 0,027 0,001  ---
SgoeeC 0,016 0,053 0,000 -44
Se-Prope -0,019
Sgoee@ 0,014 0,044 0,001  -3,2
SEEEL®) 0,009 0,034 0,001  -0,7
Sgo e olal 0,019 0,058 0,001  -3,1
Se-Acet -0,007
Sge o olal 0,021 0,062 0,001 -4.2
Sige e ol8l 0,015 0,051 0,002 -1,8
Se-Ethyl 0,006
Sgo o oIl 0,018 0,056 0,001 -5,5

Phén tich hinh hoc topo cuia cac cau trac hip phu bén
(hinh 2) thay rang, c6 sy xuat hién cac BCP giita cac su
tuong tac Se---H/C/O. Thém vao do, cac gia tri p(r) va
V3(p(r)) tai cac BCP Se---H/C/O tuong tng trong khoang
0,008-0,021 va 0,027-0,062 au (bang 2), déu nam trong gidi
han cho sy hinh thanh tuong tic yéu khong cong hoéa tri
[20, 21]. Do d6, cac twong tic ngoai phan tir kiéu Se---H 1a
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cac lién két hydrogen, Se---C/O
la cac tuong tac chalcogen.
Trong d6, cac lién két hydrogen
kiéu Se---H c6 gia tri p(r) trong
khoang 0,008-0,021 au khac
nhau khéng dang ké so véi cac
tuong tac Se---C/O (p(r) trong
khoang 0,009-0,016 au). Ngoai
ra, cac gia tri H(r) tinh dwoc déu
duong nhd, ching té cac tuong
tac ngoai phan tir trong cac hé
khao sat déu co ban chét khong
cong hoa tri. Nhu vay, cac lién
két hydrogen Se---H va tuong
tac chalcogen Se---C/O déu la
cac tuong tac yéu, co ban chat
khong cong hoa tri va dong gép
bd tro nhau trong viéc lam bén
cac cau hinh hip phu. Sy hinh
thanh nhiéu lién két hydrogen
C-H---Se, dic biét su c6 mat
lién két O-H---Se lam cho cdu
hinh Se-Propa trd nén bén hon
50 voi cac cau hinh hap phy con
lai.

Se-Prope

Bén canh do, su xuét hién
cac vung xen phu mat do
electron gitta cac vi tri trén phan ti voi bé mit vat liéu, minh
chung thém cho sy hinh thanh cac tuwong tac ngoai phan tir &
cac h¢ MoSe,-VOC. O day, sy xen phi mat do electron tap
trung ¢ cac vi tri cac nguyén tir H, C, O vdi Se trén bé mat
MoSe, dé hinh thanh cac twong tac Se---H/C/O. Céc vung
tiép xuc 16n gilta cdc vi tri trén cac phén tr VOC va bé mat
MoSe, dan dén sy hinh thanh cac tuong tac bén ciing nhu
tang cuong do bén cac cau hinh hap phu thu dugc. Bang 2
chi ra cac gia tri EDT & cac c4u hinh hdp phu kha nho (trong
khoang 0,003-0,019 ¢). Pbi v6i cac cau hinh Se-Pent, Se-
Propa va Se-Ethyl, gia tri EDT déu duong, thé hién rang su
chuyen mat do electron tir phan tir VOC dén bé mat MoSe,
chiém uu thé hon sy chuyén electron nguoc lai tir bé mat Vat
lidu dén cac phan tir. Nguoc lai, dbi voi Se- -Prope, Se-Acet,
su chuyen mat do electron tir cac phan tir dén MoSe, chiém
uu thé hon tir MoSe, dén cac phan tir, thé hién ¢ gia tr1 EDT
am nho (-0,007 va - O 019 e).

Dbi véi cac hé MoSe -VOC, sy hinh thanh cac tuong
tac kiéu Se--H/C duogc xem xét dya vao sy chuyén mat
dd electron tr cdp electron riéng cua Se (LP(Se)) trén
cac bé mit MoSe, dén orbital phén lién ke‘::t BD*(H-C/0O),
BD*(C-C/H/O) trong céac phan tit VOC. O céc tuong tac
Se---0, su chuyén mat do electron dugc xac dinh tir LP(O)
dén BD*(Mo-Se). Két qua tinh toan cho thay, ning luong
siéu lién hop ngoai phén tir (E?) trong khoang tir -0,5 dén
-5,5 kcal.mol! ddi véi cac lién két hydrogen Se---H va tir
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-0,7 dén -4,4 kcal.mol”! ddi voi cac twong tac chalcogen
Se---C/O. Nhin chung, cic gia tri E? déu kha nho, do d6
cac tuong tac ngoai phan tir déu kha yéu. Didu nay dan dén
cdc cau hinh hép phu & cdc hé MoSe,-VOC thu duogc trd
nén kém bén. Nhén dinh nay hoan toan phu hop véi cac
gié tri nang lugng hp phu va ning lugng tuong tc ciia cic
hé MoSe,-VOC & bang 1. Hon nita, cdc lién két hydrogen
kiéu Se---H c6 gia tri E® hoi 16n hon so véi cac gia tri E®
& cac tuong tac chalcogen Se---C/O. Do d6, dbi véi cac hé

Mat do trang thai (au) MoSe;

T T T T T T
—— Total _
— Mo (s, p, d)
—— Se (s, p)

60.0 [—

0.0
-6.0

|
he

4.0 -2.0 0.0 2.0 4.0 6.0

Nang Iu@ng (eV)

Mat do trang thai (au)

Se-Propa
T -

— Total

— Mo (s, p, d)

—— Se(s,p)

— C(s. p) _
O (s, p)

» H (s) i

-2.0 0.0 2.0 4.0 6.0

Nang lwong (eV)

Mat do trang thai (au) Se-Acet
T T T T T T T
60.0| —— Total 1
— Mo (s, p, d)
Se (s, p)
— C(s. p)
O (s, p)
H (s) 1

A 1 i I I A 1
-6.0 a0 20 0.0 2.0 2.0 6.0

Nang lwong (eV)

MoSe,-VOC, cac lién két hydrogen kiéu Se:--H duoc uu
tién hinh thanh, déng gop nhiéu hon vao d6 bén cic cau
hinh hap phu so vdi cac tuong tac chalcogen kiéu Se---C/O.

3.4. Tinh chit di¢n tir va khd ning nhay cim véi cic
phén tir khi ciia don lop MoSe,

Su thay dbi cac tinh chat dién tir trong qué trinh hap phu
cling nhu tinh nhay cam céc phan tir khi duoc khao sat trong
nghién ciru nay. Céac gian d6 mat do trang thai (DOS) cia
cac cAu hinh hép phu bén dwgc minh hoa & hinh 3.

Mat dé trang thai (au) Se-Pent
s0ol T T T T T T T T
) — Total
[ — Mo (s, p.d) |
—— Se(s.p)
50.0 - — C(s.p) —
H(s)

10.0 —

\
| .
-6.0 -4.0 -2.0 0.0 2.0 4.0 6.0

Nang lwong (eV)

Mat do trang thai (au)
T T T

Se-Prope
T T T
- — Total .
— Mo (s, p. d)
—— Se (s, p) -
— C(s.p)
B O (s. p) N
H (s)

oy _
-2.0 0.0

Nang lwong (eV)

Mat do trang thai (au)
T T T

Se-Ethyl
T

T
Total -
Mo (s, p, d)
Se (s, p)
C (s, p)
N (s, p)
H(s)

LTI

-6.0 -4.0 -2.0 0.0 2.0 4.0 6.0
Nang lwong (eV)

Hinh 3. Gian dé mat dé trang thai déi véi MoSe, va cac cau hinh hap phu bén.
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Két qua phan tich DOS cho cac cdu hinh hdp phu bén
thiy rang, nhin chung c6 sy xen phii nho giira cac orbital 4s,
4p & Se vobi cac orbital 2s, 2p cua C/N/O va 1s cia H. Cu
thé hon, cac sy xen phii ndy cha yéu tap trung & cac ving
nang luong -1,0 dén 0,0 va -3,0 dén -5,0 eV. Nhin chung,
cac vung xen phu mat do trang thai gitia cac nguyén tir trong
phan tir VOC va bé mit MoSe, khé nho, dac biét ¢ cac ving
lan can 0,0 va 1,0 eV. Do d6, su hap phu cac phan tot VOC
it 1am thay d6i nang lugng ving hoa tri ciing nhu ving dan
ciia bé mat don 16p MoSe,. Tuy vay, su dich chuyén nho
cac dai nang luong s€ dan dén thay doi tinh chat dién tu,
dd nhay cam cuia bé mat MoSe, ddi véi cac phéan tt VOC
khao sat.

Dé danh gia kha ning cam bién cac phan tir ctia bé mit
don 16p MoSe,, cac dai lugng dic trung nhu do nhay cam
(S), thoi gian tai tao bé mat (t) dugc tinh theo biéu thic sau
va tap hop ¢ bang 3 [22, 23].

R S
S= Feont I ot ;0= et BT ;1=A" e D
trong d6: o, o . tuwong ung la do dan dién ctia bé mat vat

liéu trude va sau khi hép phu cac phan tir; A 13 hing s6, E, la
ndng lugng ving cam twong Ung voi cac gid tric_  vac,
T 14 nhiét d Kelvin; A 14 tan sé thir (A=10"2s), k, a hang
s0 Boltzmann (k,=8,318 x 10° kJ.mol"" K™'), E_la ning luong
giai hap, co gia tri bang voi nang lugng hap phu (E, ).

Két qua chi ra rang, ning luong ving cdm tinh toan cua
don 16p MoSe, khoang 1,15 eV, kha g?m véi két qua thuc
nghiém do duoc (1,50 eV [24]). Su hap phu cac phan tu
khi VOC dan dén dich chuyén cac dai ning luong (gian
d6 DOS) ¢ cac ving dan va ving hoa tri, do d6 lam thay
ddi nang lugng vung cAm cua vt liéu. Tuy nhién, su thay
doi céc gid tri E_ khong dang ke (khoang 0,02-0,04 eV).
Nhu mot h¢ qua, do nhay cam S tinh dugc trong khoang
32,2-54,1% ddi v6i cac phan tir VOC khao sat. Tur két qua
tinh toan thay rang, MoSe, don 16p c6 tinh nhay cam tuong
doi tot doi voi cac phan tr VOC, dac biét la propenal va
isopentane.

Bang 3. Ning lweng ving cam (E,, don vi eV), do ‘nhz_ay cam cua
cac phan tt khi (S, don vi %) va théi gian phuc hoi (1, don vi s)

doéi v&i sw hap phu cac phan tir hep chat hiru co’ dé bay hoi trén
don I&6p MoSe,,.

Se-Pent  Se-Propa  Se-Prope Se-Acet Se-Ethyl
E (eV) 1,11 1,12 1,11 1,13 1,13
S (%) 54,1 44,2 54,1 32,2 32,2
T(s,298K) 5,1.10"°  3,5.107 7,0.10"2  4,7.10"  1,5.10"2
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Bén canh do, thoi gian phuc hoi hay tai tao bé mit vat
liéu MoSe, sau qua trinh hap phu 1a mot dic trung quan
trong cho viéc tai su dung vat liéu trong cam bién khi. Két
qua tinh toan cho thy, gia tri T & 298 K kha nho, trong
khoang 102 dén 10 s. Do vay, su phuc hoi bé mat vat liéu
rat nhanh sau qua trinh hap phu cac phan tir khi ¢ nhiét do
phong (298 K). Piéu niy c6 duoc nhu 1 hé qua cta su hap
phu hay twong tac yéu gitra cac phén tir voi bé mat MoSe,.

4. Két luan

Str dung céc tinh toan dya vao 1y thuyét phiém ham mat
do, tai phiém ham vdW-DF2, tac gia thu dugc cac cAu hinh
hap phu bén tng voi cac hé phan tu VOC-MoSe,. Nang
luong hap phu cua cac cau hinh bén trong khoang -0,01
dén -0,21 eV. Két qua cho thiy, kha nang hép phu cac
phéan tt VOC trén bé mat MoSe, déu thuoc loai hép phu
vat Iy yéu, giam dan theo thtr ty propan-1-ol (Se-Propa)>
isopentane (Se-Pent)>propenal (Se-Prope)>acetone (Se-
Acet)>ethylamine (Se-Ethyl). Cac cdu hinh hap phu dugc
lam bén cha yéu boi cac lién két hydrogen Se---H va su
cong két boi cac tuong tac chalcogen Se---C/O. Phan tich
AIM cho thdy, cac twong tac Se---H/C/O déu thudc loai
tuong tac yéu va c6 ban chat khong cong héa tri. Thém vao
do6, phan tich NBO da chiing minh sy hinh thanh cac tuong
tac ngoai phén tir Se---H/C/O va dong gop vao do bén cac
cau hinh hap phu d6i voi hé MoSe,-VOC. Két qua tinh toan
cho thay, su thay d6i nang lugng ving cam & céc cau hinh
hap phu khéng déng ké so voi bé mat MoSe, ban dau. Do
n}}ay ,cém voi cac phéan tr VOC trén bé mat MoSe, tuong
doi tot, trong khoang 32,2-54,1%. Bén canh do, thoi gian
giai hap phu hay tai tao bé mat MoSe, () kha nhanh, trong
khoang 10° s dén 102 s tai nhiét d6 298 K. Nhu vy, MoSe,
don 16p dugc mong dgi co6 tiém nang trong Gng dung cam
bién cac hop chét hitu co d& bay hoi.

Nghién ctru nay dugc tai trg boi Chuong trinh hoc bong
sau tién sy ciia Quy ddi méi sang tao Vingroup (mi sb
VINIF.2022.STS.19). Céc tac gia xin chan thanh cam on.
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