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Tóm tắt:

Việc hiểu cơ chế hấp phụ các phân tử trên bề mặt vật liệu như dichalcogenide kim loại chuyển tiếp có ý nghĩa quan 
trọng để đánh giá đầy đủ các hiện tượng bề mặt cũng như tính chất điện tử của vật liệu. Trong nghiên cứu này, tác 
giả sử dụng các tính toán hóa học lượng tử để khảo sát chi tiết sự tương tác giữa các hợp chất hữu cơ dễ bay hơi 
(VOC) trên bề mặt MoSe2. Các cấu hình hấp phụ được làm bền bởi tương tác Se‧‧‧H/C/O. Kết quả cho thấy, sự hấp 
phụ các phân tử trên bề mặt MoSe2 được đánh giá là hấp phụ vật lý yếu. Khả năng hấp phụ của các phân tử trên 
MoSe2 giảm dần theo thứ tự C3H7OH>C5H12>C2H3CHO>H3COCH3>C2H5NH2. Các phân tích nguyên tử trong phân 
tử (AIM) và orbital liên kết thích hợp (NBO) chỉ ra rằng, các tương tác ngoại phân tử Se‧‧‧H/C/O đều thuộc loại 
tương tác yếu và có bản chất không cộng hóa trị. Kết quả đạt được cho thấy, MoSe2 dạng đơn lớp có khả năng cảm 
biến tốt đối với các VOC. Thời gian tái tạo bề mặt MoSe2 trong các hệ khảo sát ở nhiệt độ phòng rất nhanh. Như vậy, 
MoSe2 đơn lớp được mong đợi có tiềm năng trong ứng dụng cảm biến các hợp chất VOC. 
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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 MoSe2 surface in detail. The Se‧‧‧H/C/O intermolecular interactions 
contribute to stable adsorption configurations. Results indicate that the process of molecules adsorbed onto MoSe2 
is evaluated as weak physical adsorption. The adsorption ability of molecules on MoSe2 decreases in the order of 
C3H7OH>C5H12>C2H3CHO>H3COCH3>C2H5NH2. 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 MoSe2 monolayer has good sensitivity for volatile organic compounds. The 
recovery time for the MoSe2 surface in the investigated systems is speedy after adsorption at room temperature. 
Therefore, monolayer MoSe₂ is anticipated to be a promising candidate for sensing applications involving VOC.

Keywords: adsorption, density functional theory, MoSe2, surface interaction, volatile organic compounds. 
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1. Đặt vấn đề

Việc phát hiện, loại bỏ các VOC hoặc chuyển chúng thành 
một số hợp chất thân thiện môi trường là một trong những chủ 
đề quan trọng được các nhà khoa học quan tâm sâu sắc, bởi 
những tác hại của chúng đối với sức khỏe con người và hệ 
sinh thái [1]. Nhiều nghiên cứu với mục đích tìm kiếm vật liệu 
xúc tác, vật liệu hấp phụ hay cảm biến thích hợp để loại bỏ 
khí độc hại hay VOC đã được thực hiện [2, 3]. Các hệ vật liệu 
khác nhau đã được khảo sát, đánh giá trên cả hai khía cạnh lý 
thuyết mô phỏng và thực nghiệm. Trong số đó, các vật liệu 
chalcogenide kim loại chuyển tiếp nổi lên như những ứng cử 
viên đầy hứa hẹn trong các ứng dụng về quang xúc tác, cảm 
biến khí. 

Gần đây, các nghiên cứu về vật liệu MoSe2 - một trong 
những chalcogen kim loại điển hình, cho thấy bề mặt pha 
2H-MoSe2 có khả năng tương tác tốt với phân tử dextran chứa 
nhóm chức -OH [4]. Các đơn lớp MoSe2 dạng thuần khiết và 
pha tạp kim loại được đánh giá có khả năng hấp phụ và cảm 
biến tốt các khí gây hại như CO2, NH3, SO2, H2S hay các hợp 
chất hữu cơ dễ bay hơi: CH3COCH3, CH3OH, C2H5OH [5-
9]. Tuy nhiên, trong các nghiên cứu trước đây, sự tương tác 
giữa các phân tử VOC trên các bề mặt vật liệu nói chung và 
MoSe2 nói riêng chưa được phân tích chi tiết. Cụ thể, sự hấp 
phụ methanol và ethanol lên MoSe2 khá yếu và được làm bền 
bởi liên kết hydrogen H···Se, tuy nhiên sự hình thành và độ 
bền của liên kết này chưa được báo cáo đầy đủ [8]. Tương 
tự, sự có mặt tương tác ngoại phân tử Se···C/N/O được xác 
định dựa vào sự chuyển mật độ điện tích giữa các vị trí ở phân 
tử acetone và bề mặt MoSe2 [5]. Đối với khảo sát về sự hấp 
phụ NH3, SO2, H2S trên MoSe2, các tương tác Se···N, Se···H 
hình thành và đóng góp vào việc làm bền các cấu hình hấp 
phụ chưa được đánh giá tường minh [6, 7, 9]. Việc phân tích 
làm rõ bản chất tương tác hấp phụ có ý nghĩa thiết thực trong 
việc hiểu các quá trình diễn ra trên bề mặt vật liệu. Hơn nữa, 
các kết quả từ tính toán mô phỏng giúp định hướng cho các 
nghiên cứu thực nghiệm xa hơn trong việc lựa chọn các bề 
mặt vật liệu phù hợp để ứng dụng hiệu quả trong cảm biến hay 
xúc tác [10]. Do vậy, nghiên cứu hiện tại sử dụng các tính toán 
lý thuyết phiếm hàm mật độ có sự bổ sung các hiệu chỉnh về 
tương tác van der Waals để khảo sát sự hấp phụ các phân tử 
VOC với các nhóm chức khác nhau trên các bề mặt MoSe2, từ 
đó hiểu rõ hơn về sự hình thành và vai trò các tương tác bề mặt 
trong quá trình hấp phụ.

2. Phương pháp nghiên cứu

Bề mặt MoSe2 và các phân tử VOC gồm isopentane 
((CH3)2CHCH2CH3), propan-1-ol (CH3CH2CH2OH), 
propenal (C2H3CHO), acetone (CH3COCH3) và ethylamine  
(C2H5NH2) được tối ưu bằng chương trình VASP sử dụng 
phiếm hàm vdW-DF2 [11-13]. Đối với MoSe2 dạng đơn lớp 
(2H-MoSe2, P63/mmc [14]), mô hình tính toán được thiết kế 
với kích thước 4×4×1 ứng với độ lớn các chiều: a=12,66 Å; 
b=12,66 Å; c=25,44 Å. Ở đây, chiều c (trục z) được xem 

xét với khoảng không gian trống (lớn hơn 15 Å) đủ lớn để 
bỏ qua các tương tác biên không cần thiết trong quá trình tối 
ưu hóa hình học. Năng lượng phân tách sóng phẳng (Ecut-off) 
được lựa chọn ở 450 eV và các điểm mạng lưới mô tả trường 
Brillouin được thiết lập với kích thước 2×2×1. Một số đặc 
trưng của quá trình tối ưu hóa hình học như sự hội tụ về lực và 
năng lượng được xem xét tương ứng ở mức nhỏ hơn 0,01 và 
1x10-5 eV. Các giá trị năng lượng đặc trưng như năng lượng hấp 
phụ (Eads), năng lượng tương tác (Eint), năng lượng biến dạng 
bề mặt (ED-surf) và biến dạng phân tử (ED-mol) được tính theo các 
biểu thức sau:

Eads = Econf - Esurf - Emol; 
Eint = Econf - Esurf* - Emol*; 
ED-surf = Esurf* - Esurf; 
ED-mol = Emol* - Emol                             

trong đó: Econf, Esurf, Emol là giá trị năng lượng tính cho các hình 
học tối ưu của cấu hình hấp phụ, bề mặt và phân tử; Esurf* và 
Emol* là giá trị năng lượng điểm đơn của các cấu trúc bề mặt và 
phân tử được tách ra từ cấu hình hấp phụ bền và không tối ưu lại. 

Thêm vào đó, để hiểu rõ hơn về độ bền và bản chất tương 
tác giữa phân tử và bề mặt vật liệu, các tính toán về hình học 
topo, các điểm tới hạn liên kết (BCP) được thực hiện bằng 
chương trình AIMAll ở mức lý thuyết B3LYP/LANL2DZ [15]. 
Sự hình thành các tương tác ngoại phân tử, sự chuyển mật độ 
electron tại các vị trí tương tác trong các cấu hình hấp phụ bền 
được xem xét thêm bởi phân tích dựa trên cách tiếp cận orbital 
liên kết thích hợp (NBO) tại cùng mức lý thuyết trên [16]. Các 
tính toán này được thực hiện bởi chương trình Gaussian 09, 
tương tự như các hệ nghiên cứu trước đây [10, 17]. 

3. Kết quả và bàn luận

3.1. Cấu trúc hình học bền

Thực hiện tối ưu hóa các cấu trúc của sự hấp phụ các phân 
tử VOC bao gồm isopentane, propan-1-ol, propenal, acetone và 
ethylamine lên bề mặt MoSe2 sử dụng phiếm hàm vdW-DF2, 
chúng tôi thu được các cấu hình hấp phụ bền đối với mỗi hệ vật 
liệu-phân tử (MoSe2-VOC) như chỉ ra ở hình 1. Các cấu hình 
hấp phụ được ký hiệu Se-Pent, Se-Propa, Se-Prope, Se-Acet, 
Se-Ethyl tương ứng với các phân tử isopentane, propan-1-ol, 
propenal, acetone và ethylamine. 

Kết quả tối ưu hình học thấy, ở các cấu hình hấp phụ bền 
xuất hiện nhiều tương tác ngoại phân tử Se···H/C/O giữa 
các vị trí Se (trên bề mặt MoSe2) với các nguyên tử H, C, O 
trong các phân tử hợp chất hữu cơ. Đáng chú ý, các phân tử 
có xu hướng sắp xếp theo kiểu nằm ngang, song song với bề 
mặt MoSe2 trong sự hình thành các tương tác bề mặt trong 
các cấu hình hấp phụ. Như được chỉ ra ở hình 1, các khoảng 
cách Se···H và Se···C/O trong các cấu hình hấp phụ có giá 
trị tương ứng trong khoảng 2,41-3,01 Å và 3,01-3,19 Å. 
Các giá trị này đều nhỏ hơn tổng bán kính van der Waals của 
các nguyên tử tham gia tương tác. Cụ thể, bán kính van der 
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Waals của các nguyên tử H, C, O, Se lần lượt là 1,20, 1,70, 
1,50 và 1,90 Å. Thêm vào đó, độ lớn các khoảng cách liên 
kết hydrogen trong các hệ khảo sát xấp xỉ và hơi lớn hơn 
so với các hệ RCHZ···RCHZ với R là các nhóm thế, Z là 
các nguyên tố chalcogen như S, Se [18]. Do đó, các tác giả 
nhận định, bước đầu có sự hình thành các tương tác yếu 
như liên kết hydrogen kiểu Se···H và tương tác chalcogen 
Se···C/O trong quá trình hấp phụ các phân tử VOC trên bề 
mặt MoSe2. 

3.2. Các giá trị năng lượng của quá trình hấp phụ

Để đánh giá khả năng hấp phụ của các phân tử hợp chất 
hữu cơ lên trên bề mặt MoSe2, tác giả xem xét các đại lượng 
đặc trưng như năng lượng hấp phụ (Eads), năng lượng tương 
tác (Eint) của các cấu hình hấp phụ, năng lượng biến dạng 
đối với bề mặt và phân tử (ED-surf, ED-mol). Tất cả các giá trị 
này được liệt kê trong bảng 1.
Bảng 1. Năng lượng hấp phụ, năng lượng tương tác và năng 
lượng biến dạng (đơn vị kcal.mol-1) đối với các hệ MoSe2 - hợp 
chất hữu cơ dễ bay hơi.

Cấu hình Eads Eint ED-surf ED-mol

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 -1,4 0,5 0,0

Se-Ethyl -0,2 -1,4 1,2 0,0

Kết quả tính toán cho thấy, năng lượng hấp phụ đối với 
các hệ khảo sát trong khoảng -0,2 đến -4,8 kcal.mol-1 và 
tăng theo thứ tự Se-Propa<Se-Pent<Se-Prope<Se-Acet<Se-
Ethyl (bảng 1). Do đó, sự hấp phụ các phân tử VOC trên 
bề mặt MoSe2 khá yếu và giảm theo trình tự các phân tử 

propan-1-ol>isopentane>propenal>acetone>ethylamine. 
Thêm vào đó, năng lượng tương tác đối với các cấu hình 
hấp phụ trong khoảng từ -1,4 đến -5,5 kcal.mol-1 và biến 
đổi tương tự năng lượng hấp phụ. Đáng chú ý, năng lượng 
tương tác và hấp phụ đối với Se-Propa có giá trị âm hơn so 
với các phân tử VOC còn lại, chứng tỏ propan-1-ol tương 
tác tốt với bề mặt MoSe2. 

Bên cạnh đó, sự biến dạng phân tử và bề mặt là một đặc 
trưng quan trọng trong quá trình hấp phụ. Từ bảng 1 cho 
thấy, giá trị năng lượng biến dạng của các cấu trúc bề mặt 
MoSe2 và phân tử VOC đều khá nhỏ, trong khoảng 0,0-1,4 
kcal.mol-1. Do đó, cấu trúc bề mặt và các phân tử biến đổi 
không đáng kể trong quá trình hấp phụ. Trong đó, cấu trúc 
bề mặt MoSe2 (ED-surf trong khoảng 0,5-1,4 kcal.mol-1) bị 
biến dạng nhiều hơn so với ở các phân tử VOC (ED-mol trong 
khoảng 0,0-0,4 kcal.mol-1). Điều này tương tự như nhận 
định trước đây về sự thay đổi cấu trúc bề mặt TiO2 so với 
các phân tử hữu cơ trong quá trình hấp phụ [19].

3.3. Phân tích nguyên tử trong phân tử và orbital liên 
kết thích hợp

Để hiểu rõ hơn bản chất, độ bền của các tương tác bề 
mặt trong quá trình hấp phụ, chúng tôi tiến hành phân tích 
AIM và NBO cho các cấu trúc bền đối với mỗi hệ MoSe2-
VOC tại mức lý thuyết B3LYP/LANL2DZ. Theo đó, hình 
học topo thể hiện ở hình 2. Một số thông số đặc trưng tại 
các BCP bao gồm mật độ electron (ρ(r)), Laplacian của mật 
độ electron (2(ρ(r)) và tổng năng lượng (thế năng và động 
năng) mật độ electron (H(r)) được liệt kê trong bảng 2. Bên 
cạnh đó, sự chuyển mật độ electron tổng (EDT) và năng 
lượng bền hóa bậc 2 - năng lượng siêu liên hợp ngoại phân 
tử (E(2)) được phân tích theo cách tiếp cận NBO và được chỉ 
ra trong bảng 2. 

Se-Pent Se-Propa Se-Prope

          
   Se-Acet                                                                        Se-Ethyl

Hình 1. Các cấu trúc bền đối với sự hấp phụ các phân tử hữu cơ trên bề mặt vật liệu MoSe2 (khoảng cách đơn vị Å, các nguyên tử Mo, 
Se, C, H, O, N tương ứng với các hình cầu màu tím, xanh lá, xám, trắng, đỏ, xanh lơ).
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Bảng 2. Các đại lượng đặc trưng của hình học topo (∇2(ρ(r)), ρ(r), 
H(r) đơn vị au) và phân tích NBO (EDT đơn vị e, E(2) đơn vị kcal.mol-1) 
các cấu trúc bền với MoSe2 ở mức lý thuyết B3LYP/LANL2DZ. 

Cấu hình BCP ρ(r) ∇2(ρ(r)) H(r) E(2) EDT

Se-Pent
Se‧‧‧H 0,019 0,057 0,001 -2,6

0,008
Se‧‧‧H 0,021 0,061 0,001 -2,5

Se-Propa

Se‧‧‧H(C) 0,010 0,031 0,001 -1,7

0,003Se‧‧‧H(C) 0,013 0,040 0,002 -0,5

Se‧‧‧H(O) 0,012 0,036 0,001 -1,9

Se-Prope

Se‧‧‧H 0,008 0,027 0,001 ---

-0,019
Se‧‧‧C 0,016 0,053 0,000 -4,4

Se‧‧‧C 0,014 0,044 0,001 -3,2

Se‧‧‧O 0,009 0,034 0,001 -0,7

Se-Acet
Se‧‧‧H 0,019 0,058 0,001 -3,1

-0,007
Se‧‧‧H 0,021 0,062 0,001 -4,2

Se-Ethyl
Se‧‧‧H 0,015 0,051 0,002 -1,8

0,006
Se‧‧‧H 0,018 0,056 0,001 -5,5

Phân tích hình học topo của các cấu trúc hấp phụ bền 
(hình 2) thấy rằng, có sự xuất hiện các BCP giữa các sự 
tương tác Se‧‧‧H/C/O. Thêm vào đó, các giá trị ρ(r) và 
∇2(ρ(r)) tại các BCP Se···H/C/O tương ứng trong khoảng 
0,008-0,021 và 0,027-0,062 au (bảng 2), đều nằm trong giới 
hạn cho sự hình thành tương tác yếu không cộng hóa trị 
[20, 21]. Do đó, các tương tác ngoại phân tử kiểu Se···H là 

các liên kết hydrogen, Se···C/O 
là các tương tác chalcogen. 
Trong đó, các liên kết hydrogen 
kiểu Se···H có giá trị ρ(r) trong 
khoảng 0,008-0,021 au khác 
nhau không đáng kể so với các 
tương tác Se···C/O (ρ(r) trong 
khoảng 0,009-0,016 au). Ngoài 
ra, các giá trị H(r) tính được đều 
dương nhỏ, chứng tỏ các tương 
tác ngoại phân tử trong các hệ 
khảo sát đều có bản chất không 
cộng hóa trị. Như vậy, các liên 
kết hydrogen Se···H và tương 
tác chalcogen Se···C/O đều là 
các tương tác yếu, có bản chất 
không cộng hóa trị và đóng góp 
bổ trợ nhau trong việc làm bền 
các cấu hình hấp phụ. Sự hình 
thành nhiều liên kết hydrogen 
C-H···Se, đặc biệt sự có mặt 
liên kết O-H···Se làm cho cấu 
hình Se-Propa trở nên bền hơn 
so với các cấu hình hấp phụ còn 
lại.

Bên cạnh đó, sự xuất hiện 
các vùng xen phủ mật độ 

electron giữa các vị trí trên phân tử với bề mặt vật liệu, minh 
chứng thêm cho sự hình thành các tương tác ngoại phân tử ở 
các hệ MoSe2-VOC. Ở đây, sự xen phủ mật độ electron tập 
trung ở các vị trí các nguyên tử H, C, O với Se trên bề mặt 
MoSe2 để hình thành các tương tác Se···H/C/O. Các vùng 
tiếp xúc lớn giữa các vị trí trên các phân tử VOC và bề mặt 
MoSe2 dẫn đến sự hình thành các tương tác bền cũng như 
tăng cường độ bền các cấu hình hấp phụ thu được. Bảng 2 
chỉ ra các giá trị EDT ở các cấu hình hấp phụ khá nhỏ (trong 
khoảng 0,003-0,019 e). Đối với các cấu hình Se-Pent, Se-
Propa và Se-Ethyl, giá trị EDT đều dương, thể hiện rằng sự 
chuyển mật độ electron từ phân tử VOC đến bề mặt MoSe2 
chiếm ưu thế hơn sự chuyển electron ngược lại từ bề mặt vật 
liệu đến các phân tử. Ngược lại, đối với Se-Prope, Se-Acet, 
sự chuyển mật độ electron từ các phân tử đến MoSe2 chiếm 
ưu thế hơn từ MoSe2 đến các phân tử, thể hiện ở giá trị EDT 
âm nhỏ (-0,007 và -0,019 e). 

Đối với các hệ MoSe2-VOC, sự hình thành các tương 
tác kiểu Se···H/C được xem xét dựa vào sự chuyển mật 
độ electron từ cặp electron riêng của Se (LP(Se)) trên 
các bề mặt MoSe2 đến orbital phản liên kết BD*(H-C/O), 
BD*(C-C/H/O) trong các phân tử VOC. Ở các tương tác 
Se···O, sự chuyển mật độ electron được xác định từ LP(O) 
đến BD*(Mo-Se). Kết quả tính toán cho thấy, năng lượng 
siêu liên hợp ngoại phân tử (E(2)) trong khoảng từ -0,5 đến 
-5,5 kcal.mol-1 đối với các liên kết hydrogen Se···H và từ 

Se-Pent Se-Propa Se-Prope

Se-Acet Se-Ethyl

Hình 2. Hình học topo và giản đồ mật độ electron tổng của các cấu trúc bền đối với các hệ MoSe2-
VOC khảo sát (isovalue=0,005 au).
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-0,7 đến -4,4 kcal.mol-1 đối với các tương tác chalcogen 
Se···C/O. Nhìn chung, các giá trị E(2) đều khá nhỏ, do đó 
các tương tác ngoại phân tử đều khá yếu. Điều này dẫn đến 
các cấu hình hấp phụ ở các hệ MoSe2-VOC thu được trở 
nên kém bền. Nhận định này hoàn toàn phù hợp với các 
giá trị năng lượng hấp phụ và năng lượng tương tác của các 
hệ MoSe2-VOC ở bảng 1. Hơn nữa, các liên kết hydrogen 
kiểu Se···H có giá trị E(2) hơi lớn hơn so với các giá trị E(2) 
ở các tương tác chalcogen Se···C/O. Do đó, đối với các hệ 

MoSe2-VOC, các liên kết hydrogen kiểu Se···H được ưu 
tiên hình thành, đóng góp nhiều hơn vào độ bền các cấu 
hình hấp phụ so với các tương tác chalcogen kiểu Se···C/O. 

3.4. Tính chất điện tử và khả năng nhạy cảm với các 
phân tử khí của đơn lớp MoSe2

Sự thay đổi các tính chất điện tử trong quá trình hấp phụ 
cũng như tính nhạy cảm các phân tử khí được khảo sát trong 
nghiên cứu này. Các giản đồ mật độ trạng thái (DOS) của 
các cấu hình hấp phụ bền được minh họa ở hình 3. 

Hình 3. Giản đồ mật độ trạng thái đối với MoSe2 và các cấu hình hấp phụ bền.
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Kết quả phân tích DOS cho các cấu hình hấp phụ bền 
thấy rằng, nhìn chung có sự xen phủ nhỏ giữa các orbital 4s, 
4p ở Se với các orbital 2s, 2p của C/N/O và 1s của H. Cụ 
thể hơn, các sự xen phủ này chủ yếu tập trung ở các vùng 
năng lượng -1,0 đến 0,0 và -3,0 đến -5,0 eV. Nhìn chung, 
các vùng xen phủ mật độ trạng thái giữa các nguyên tử trong 
phân tử VOC và bề mặt MoSe2 khá nhỏ, đặc biệt ở các vùng 
lân cận 0,0 và 1,0 eV. Do đó, sự hấp phụ các phân tử VOC 
ít làm thay đổi năng lượng vùng hóa trị cũng như vùng dẫn 
của bề mặt đơn lớp MoSe2. Tuy vậy, sự dịch chuyển nhỏ 
các dải năng lượng sẽ dẫn đến thay đổi tính chất điện tử, 
độ nhạy cảm của bề mặt MoSe2 đối với các phân tử VOC 
khảo sát.

Để đánh giá khả năng cảm biến các phân tử của bề mặt 
đơn lớp MoSe2, các đại lượng đặc trưng như độ nhạy cảm 
(S), thời gian tái tạo bề mặt (τ) được tính theo biểu thức sau 
và tập hợp ở bảng 3 [22, 23].

g B a B( E / 2k T) ( E / k T)1conf surf

surf

1 1

S ; .e ; A .e1
− −−

−
σ σ

= σ = λ τ =

σ

trong đó: σsurf, σconf tương ứng là độ dẫn điện của bề mặt vật 
liệu trước và sau khi hấp phụ các phân tử; λ là hằng số, Eg là 
năng lượng vùng cấm tương ứng với các giá trị σsurf và σconf; 
T là nhiệt độ Kelvin; A là tần số thử (A=10-12 s-1), kB là hằng 
số Boltzmann (kB=8,318 x 10-3 kJ.mol-1.K-1), Ea là năng lượng 
giải hấp, có giá trị bằng với năng lượng hấp phụ (Eads). 

Kết quả chỉ ra rằng, năng lượng vùng cấm tính toán của 
đơn lớp MoSe2 khoảng 1,15 eV, khá gần với kết quả thực 
nghiệm đo được (1,50 eV [24]). Sự hấp phụ các phân tử 
khí VOC dẫn đến dịch chuyển các dải năng lượng (giản 
đồ DOS) ở các vùng dẫn và vùng hóa trị, do đó làm thay 
đổi năng lượng vùng cấm của vật liệu. Tuy nhiên, sự thay 
đổi các giá trị Eg không đáng kể (khoảng 0,02-0,04 eV). 
Như một hệ quả, độ nhạy cảm S tính được trong khoảng 
32,2-54,1% đối với các phân tử VOC khảo sát. Từ kết quả 
tính toán thấy rằng, MoSe2 đơn lớp có tính nhạy cảm tương 
đối tốt đối với các phân tử VOC, đặc biệt là propenal và 
isopentane. 
Bảng 3. Năng lượng vùng cấm (Eg, đơn vị eV), độ nhạy cảm của 
các phân tử khí (S, đơn vị %) và thời gian phục hồi (τ, đơn vị s) 
đối với sự hấp phụ các phân tử hợp chất hữu cơ dễ bay hơi trên 
đơn lớp MoSe2.

Se-Pent Se-Propa Se-Prope Se-Acet Se-Ethyl

Eg (eV) 1,11 1,12 1,11 1,13 1,13

S (%) 54,1 44,2 54,1 32,2 32,2

τ (s, 298 K) 5,1.10-10 3,5.10-9 7,0.10-12 4,7.10-12 1,5.10-12

Bên cạnh đó, thời gian phục hồi hay tái tạo bề mặt vật 
liệu MoSe2 sau quá trình hấp phụ là một đặc trưng quan 
trọng cho việc tái sử dụng vật liệu trong cảm biến khí. Kết 
quả tính toán cho thấy, giá trị τ ở 298 K khá nhỏ, trong 
khoảng 10-12 đến 10-9 s. Do vậy, sự phục hồi bề mặt vật liệu 
rất nhanh sau quá trình hấp phụ các phân tử khí ở nhiệt độ 
phòng (298 K). Điều này có được như là hệ quả của sự hấp 
phụ hay tương tác yếu giữa các phân tử với bề mặt MoSe2.

4. Kết luận

Sử dụng các tính toán dựa vào lý thuyết phiếm hàm mật 
độ, tại phiếm hàm vdW-DF2, tác giả thu được các cấu hình 
hấp phụ bền ứng với các hệ phân tử VOC-MoSe2. Năng 
lượng hấp phụ của các cấu hình bền trong khoảng -0,01 
đến -0,21 eV. Kết quả cho thấy, khả năng hấp phụ các 
phân tử VOC trên bề mặt MoSe2 đều thuộc loại hấp phụ 
vật lý yếu, giảm dần theo thứ tự propan-1-ol (Se-Propa)> 
isopentane (Se-Pent)>propenal (Se-Prope)>acetone (Se-
Acet)>ethylamine (Se-Ethyl). Các cấu hình hấp phụ được 
làm bền chủ yếu bởi các liên kết hydrogen Se···H và sự 
cộng kết bởi các tương tác chalcogen Se···C/O. Phân tích 
AIM cho thấy, các tương tác Se···H/C/O đều thuộc loại 
tương tác yếu và có bản chất không cộng hóa trị. Thêm vào 
đó, phân tích NBO đã chứng minh sự hình thành các tương 
tác ngoại phân tử Se···H/C/O và đóng góp vào độ bền các 
cấu hình hấp phụ đối với hệ MoSe2-VOC. Kết quả tính toán 
cho thấy, sự thay đổi năng lượng vùng cấm ở các cấu hình 
hấp phụ không đáng kể so với bề mặt MoSe2 ban đầu. Độ 
nhạy cảm với các phân tử VOC trên bề mặt MoSe2 tương 
đối tốt, trong khoảng 32,2-54,1%. Bên cạnh đó, thời gian 
giải hấp phụ hay tái tạo bề mặt MoSe2 (τ) khá nhanh, trong 
khoảng 10-9 s đến 10-12 s tại nhiệt độ 298 K. Như vậy, MoSe2 
đơn lớp được mong đợi có tiềm năng trong ứng dụng cảm 
biến các hợp chất hữu cơ dễ bay hơi. 
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