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Tom tit

Nghién citu nay tdp trung khao sat hanh vi hdp phu cia cdc phdn tir amoniac (NHs)
trén chdt nén armchair silicon carbide nanoribbons (ASiCNRs) bang phu“ong phap tinh
todn Iy thuyét phiém ham mat d¢ (DFT). Cdc dac tinh cau tric, do bén v tinh chat dién
tir ciia ASiCNRs triede va sau khi hap phu NHs da dwoc phan tich chi tiét. Két qud cho
thdy qud trinh hip phu NH; lam thay doi dang ké cdu triic vimg ning lwong va phdn bé
mat do dién tich cua SiCNRs, chirng to co sy twong tac manh giﬁ’a phan tu NHs va bé mdt
nanoribbon. Néing lirong hdp phu tinh toan chi ra rang NHs cé thé dwoc hdp phu on dinh
tai cac vi tri dac trung trén ASiCNRs, kéo theo nhitng thay doi ré rét vé do dan dién va
tinh chdt tir ciia vat liéu. Pdc biét, A6 rong ving cam tang dang ké tir 2.1V (trang thdi
nén) lén 3.35eV sau hdp phu. Cac két qua nay cho thdy tiém ndng day hira hen cua SiCNRs
trong vai tro vt liéu nhay cho cam bién khi NH; 6 kich thudc nano, voi trién vong iing
dung trong linh viee gidm sat méi trwong va cong nghé cam bién.

Tiv khéa: ham mat dg, mat do dién tich, nang lwong hdp phu, phdn tir, vimg ning lwong

Abstract

A DFT STUDY ON THE STRUCTURAL AND ELECTRONIC MAGNETIC

PROPERTIES OF SILICON CARBIDE UPON NH; ADSORPTION

This study focuses on investigating the adsorption behavior of ammonia (NHs)
molecules on silicon carbide nanoribbons (SiCNRs) using density functional theory
(DFT) calculations. The structural properties, stability, and electronic characteristics of
SiCNRs upon NHs adsorption were thoroughly examined. The results indicate that NH:
adsorption significantly alters the electronic band structure and charge distribution of
SiCNRs, demonstrating strong interactions between the NHs molecules and the
nanoribbon surface. The calculated adsorption energies reveal that NHs can be stably
adsorbed at specific sites on the SiCNRs, leading to notable changes in the electrical
conductivity and magnetic properties of the material. Furthermore, the band gap
substantially increases from 2.1eV (pristine substrate) to 3.35eV after adsorption. These
findings highlight the promising potential of SiCNRs as sensitive materials for nanoscale
NH: gas sensors, with applications in environmental monitoring and sensor technology.

1. Gié6i thi¢u

Trong bdi canh xu hudng nghién ciru va phat trién cac vat liéu méi nham ché tao cac
thiét bi dién tir thé hé ti€p theo vuot trdi hon so voi cac vat li€u hai chiéu (2D) truyén thong
nhu graphene, silicene, germanene va stanene, silicene carbide (SiC) da noi 1én nhu mdt
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g vién day trién vong. Silicene carbide la mot vat liéu hai chiéu (Sakineh Chabi va cs.,
2021; Susi Va cs., 2017) duoc cdu tao tir cac nguyén tir silic va cacbon, thudng dugc sap
xep theo cau trac nanoribbon hodc nanosheet. Mang tinh thé cuia vat liéu nay co céu trac
gan glong graphene (Weijie Lu va cs., 2009), tuy nhién cac nguyén tir silic va cacbon dugc
sap xep luan phién nhau (Fitzer va cs., 1978; Yi Chen va cs., 2006). Mot trong nhiing déc
tinh n6i bat cia SiC 1a d6 rong ving cAm 16n, thuong nam trong khoang tir 2.3eV dén
3.3eV, cung véi do bén hoa hoc va d6 dn dinh nhiét cao, diéu nay giap no trd thanh Ung
vién phu hop cho cac tmg dung trong linh vuc dién tir va quang dién tir (Romain Bange va
cs., 2017; Saravanan Yuvaraja va cs., 2023; La Via va cs., 2023). Vé mit ciu truc, SiC co
nhiéu diém tuong dong voi cac vt liéu hai chiéu khac nhu graphene (Nura Ibrahim Va cs.,
2022), silicene (Mohammed-Hamza Kourra va cs., 2022) va stanene (Naim Ferdous va cs.,
2019), nhung thay vi lién két C—C hodc lién két nhom IV khac, SiC sir dung lién két Si—C
(Houyem Abderrazak va cs., 2011). Cac dai bang silicene carbide (SiCNRs) thuong dugc
phén loai duya trén kiéu canh ciia ching, bao gém kiéu zigzag (ZSiCNRs) (Mulatu va cs.,
2021) va kiéu armchair (ASiCNRs) (Changiz Vatankhah va cs., 2021) va céc kiéu canh nay
c¢6 anh hudng dang ké dén tinh chét dién tir va tir tinh cua vat lidu (Bystricky va cs., 2023).
Céc dai bang SiCNRs thé hién do nhay cam cao véi cac tac nhan hip phy trén bé mat
(Brooks va cs., 1968) va do d6 duoc coi 1a img vién tiém ning cho cac tmg dung cam bién
hoéa hoc va sinh hoc (Michael va cs., 1999; Oliveros va cs., 2013). Bén canh d6, kha nang
hép thu 4nh sang manh gitp vat li¢u nay tr¢ thanh Gmg vién dﬁy htra hen cho cac thiét bi
quang dién tir nhu pin mat troi va diode phat quang (Lei Ye va cs., 2023; Kohler va cs.,
2021). Nhitng nghién ctru gin day d tap trung khao sat hanh vi hip phu ctia nhidu nguyén
tir va phan tir khac nhau 1én SiCNRs nham diéu chinh tinh cht bé mat va dic tinh dién tir
ctia chiing (Sajad Tamjidi va cs., 2021; Wessels va cs., 1997). Viéc hap phu cic nguyén tir
nhu hydro, oxy hodc cac nhém chirc hitu co dugc chirng minh 1a ¢6 kha nang hiéu qua trong
viéc diéu chinh d6 rong ving cAm va tinh chat quang cta vat liéu nén SiC (Yahaya Saadu
Itas va cs., 2023). Nho d bén nhiét va do bén hoa hoc vuot troi, cac SICNRs ciing da duoc
dé xuat tmg dung trong thiét bi dién tr cong suat cao va thiét bi chju nhiét, bao gdm cac bd
bién d6i dién ning va bo khuéch dai (Alex Huang va cs., 2017; Weitzel va cs.,1996). Cac
nghién ctru vé kha ning chdng an mon ciing khang dinh do 6n dinh ctia chung trong diéu
kién moi truong lam viée khic nghiét (Zixin Deng va cs., 2023). Nham cai thién hiéu nang,
nhiéu nghién ctru da tién hanh pha tap SiCNRs voi graphene hodc cac vat liéu hai chiéu
khéc, tao ra cac ciu tric composite c6 do dan dién va do bén co hoc dugc nang cao
(Mohammed-Hamza va cs., 2022; Athith va cs., 2021). Bén canh d6, chién lugc pha tap
nguyén t6 véi cac nguyén té nhu boron, nitrogen (Kamiyama va cs., 2006) va phosphorus
da cho thiy kha nang mé rong ving cdm va dich chuyén mirc Fermi, tir 46 diéu chinh tinh
dan dién ctia SiCNRs (Aida va cs., 1997). Ngoai ra, viéc pha tap cic nguyén to kim loai
chuyén tiép ciing dugc khao sat nh'flm cam Ung dic tinh tir, hd tro tmg dung ctia SiCNRs
trong céc thiét bi spintronics (Abdul Majid va cs., 2019). Pic biét, viéc pha tap cac nguyén
t6 tir tinh nhu sat va cobalt di gitip tao ra hanh vi tir tinh trong hé SiCNRs (Luo Va cs.,
2017). Céc dai SiC da duoc thir nghiém rong ri trong vai trd cam bién khi va sinh hoc nho
d6 nhay cao va kha niang diéu chinh do din khi tiép xtic véi cac phan tir khi nhuw CO, NO
va NHs (Comini va cs., 2005; Min Luo va cs., 2023). Tuy nhién, mét trong nhitng thach
thirc chinh 1a tich hop SiCNRs vao céac cAu trac thiét bi dién tir hién hiru, doi hoi sy phat
trién ciia cac k¥ thuat ché tao tién tién va kiém soat chinh xéac cac dic tinh céu tric & cép
d6 nano. Céc nghién ctru hién tai tiép tuc tim kiém cac phuong phap t6i uu dé diéu chinh
tinh chat SiC nhdim mé rong pham vi tmg dung thyc tién trong linh vyc dién tir va
spintronics (Abdul Majid va cs., 2020).
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Céc nghién ctru gan day ciing tap trung vao viéc diéu chinh dic tinh dién tir cia SiC
thong qua hip phu cac tac nhan nhu hydro, fluorine va cac kim loai chuyén tiép, nham
hi€u chinh d¢ rong vung cAm va tinh dan dién cua vt liéu (Abdul Majid va cs., 2019).
Mic du SiC ¢ do bén hoa hoc va nhiét do cao, nhung viéc duy tri cac tinh chat dic trung
cua no6 trong diéu kién moi treong lam viéc thyc té dac biét 1a dudi ap luc nhiét va trong
moi trudong hoa hoc phan tng van 13 mot van dé can tiép tuc nghién ctru. Viée thiét ké va
danh gi4 cac thiét bi nguyén mau ché tao tir dai SiC ciing 1a nhitng budc quan trong huéng
t61 mg dung thuc tién cua vat liéu ndy. Dang cht ¥, cac bién dang co hoc nhu kéo gidn
hodc nén da dugce bao cao la c6 anh huong dén d6 rong ving cAm va dic tinh dién tir caa
SiC, mo ra trién vong ing dung trong thlet bi dién tir linh hoat (Mario Gonzalez va cs.,
2023). Hon nita, cac thiét bi nguyén mau nhu transistor hiéu tng truong (FET) dua trén
SiC ciing di chimg minh dugc tiém ning dang ké cua vt liéu nay cho cac cong nghé dién
tir twong lai (Kalker va cs., 2021).

2. Phwong phap tinh toan

Céc tinh toan tir nguyén 1y dau tién dya trén 1y thuyét ham mat do (Density
Functional Theory - DFT) duoc thuc hién bang phin mém Vienna Ab initio Simulation
Package (VASP). Tuong tac trao doi — twong quan dién tir dugc xtr 1y trong khung xép xi
gradient tong quat (Generalized Gradient Approximation - GGA), sir dung ham PBE cia
Perdew—Burke—Ernzerhof. Phuong phép séng phang ting cuong chiéu (Projector
Augmented - Wave - PAW) duoc ap dung dé mé ta chinh xéc twong tac giita electron va
ion. BO co s& song phang véi nang lugng cat 400eV duogc sir dung cho tat ca cac phép
tinh nham dam bao do hoi ty tin cay.

Ving Brillouin duge 1dy miu bang lu6i diém k theo so dd Monkhorst-Pack véi
kich thudc 12x1x1 cho céc tinh toan cau triic dién tir va 100x1x1 cho téi wru hoa cau tric
hinh hoc. Toan bd hinh hoc cta hé vat liéu dugc thu gian hoan toan cho dén khi lyc du
trén mdi nguyén tir nho hon 0,01eV/A va ngudng hoi tu ning luong toan phan giira céc
budc ion ké tiép dugc thiét 1ap & mic 5x10-%V.

Ning luong hap phu cta nguyén tir hodc phan tir trén bé mit nanoribbon silicene
carbide loai armchair (ASiCNRs) dugc tinh toan theo cong thirc (1) sau:

AE:ES_EM _EP (1)

Trong do, Es la nang luong hinh thanh cua toan h¢ thong sau khi hép phu, Em la nang
luong cua phan tir dugc hap phu trén bé mat, va Ep 1a nang lugng cia dé€ nén ban dau.

3. Két qua va thio luin
3.1 Tinh chit céu triic

Trong nghién ciru ndy, cu triic nguyén tir tbi wru ciia nanoribbon silicene carbide
(ASIiCNR) v6i cac canh duoc bdo hoa bang nguyén tir hydro va phan tir ammonia (NHs)
hap phu da duoc xéc dinh thong qua t6i wru hinh hoc sir dung 1y thuyét phiém ham mat do
(DFT) véi phan mém Vienna Ab initio Simulation Package (VASP). CAu hinh cubi cung
sau tdi wu duoc trinh bay trong | hinh 1. C4u trac ASiICNR gom cac nguyén tu silic (Si) va
carbon (C) xen k& nhau, sip xép theo mang luc giac hai chiéu véi dang canh armchair.
Céc lién két treo (dangling bonds) tai ria ctia nanoribbon dugc bdo hoa bing cac nguyén
ttr hydro (H) nhdm 6n dinh c4u trac va loai bo cac trang thai bé mat gn mirc Fermi.
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Phén tir NHs, bao gdm mot nguyén tir nito (N) va ba nguyén ti hydro (H), duoc dat
ban dau phia trén bé mat nanoribbon & khoang cach phu hop voi tuong tac hap phu vat ly
(physisorption), sau d6 dugc thu gidn ve vi tri cn bang thong qua qua trinh t6i thiéu hoa
ning lugng toan phan. Vi tri hip phu dugc lya chon gan vung trung tam cua bé mat
nanoribbon nham khéo sat xu huéng hap phu wu tién ciia phan tir nay.

Céc hinh chiéu canh va hinh chiéu tir trén xudng cua cdu trac sau khi t6i wu cho
thdy phan tr NHs c¢6 xu hudng dinh huéng véi nguyén tir nito huéng vé phia bé mat
nanoribbon, thuén loi cho viéc hinh thanh tuong tac yéu voi cac nguyén tir Si hodc C lan
can. Ciu truc t6i wu giit dugc hinh hoc gan nhu phéing ctia 16p ASiCNR, chi ghi nhan su
bién dang nhe tai khu vuc 1an can vi tri hap phu.

Trong md hinh minh hoa, cic nguyén tir dugc ky hiéu bang cac hinh cau véi mau
sic khac nhau: nguyén tur silic c6 mau nau, nguyén tir carbon mau xanh duong, nguyén
tr hydro mau trang va nguyén tir nito mau xanh 14. Cac hudng mang tinh thé va dleu kién
bién tuan hoan dugc ky hi¢u boi cac truc a, b, vac nham gitp lam rd dinh hudéng cAu trdc.
CAu hinh nay sau d6 duoc sir dung cho cac phép tinh ning luong toan phan, mat do trang
thai dién tr (DOS) va giai ph6 dai dién tir nham danh gia anh hudng cia viéc hip phu
NH 1én tinh chét dién tir va tir tinh ctia ASiCNR.
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Hinh 1. M6 hinh cdu triic ASiCNRs sau khi hdp phu NHs.
3.2 Tinh chit di¢n tir

Theo céc két qua tinh toan dugc trinh bay trong bang 1, silicene carbide nanoribbon
(SiICNR) 6 trang thai tinh khiét so hitu mot ving cim truc tlep c6 gia tri 2,1eV, thé hién
tinh chat ban dan rd rét. Bén canh do, hé vat liéu nay xuat hién mémen tir yéu khoang
1,78us, chu yéu bat ngudn tir sy bat ddi xtng nhe trong phan bd mat do spin tai cac canh
ctia nanoribbon. Céc tham s ciu tric t6i wu hoa cho thdy do dai lién két Si—C 1a 1,84A,
goc lién két Si—-C—Si dat 121,51° va d6 vénh bang 0OA, x4c nhan tinh 6n dinh cta ciu tric
phang trudc khi xay ra qua trinh hap phuy.

Khi phan tir NH; duoc hip phu 1én bé mit SiCNR, céc tinh chét dién tir cia hé ¢
su thay d6i dang ké. Pic biét, ving cAm ting manh tir 2,1eV Ién 3,35eV, phan énh su
phan b lai mét d6 dién tir do twong tac gitta phén tur hap phu va nén vat liéu. Sy thay d6i
nay chu yeu duoc giai thich boi co ché chuyén giao dién tich xay ra trong qua trinh hap
phuy, din dén su tai phan bd mat do dién tir cuc bo va lam giam nong d6 hat tai tw do gan
mirc Fermi. Hé qua 13, sy gia tang cta viing cam cho thiy ning luong kich thich can thiét
dé electron chuyén tir ving héa tri 1én ving dan ting 1én sau hap phuy.
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Hién tuong nay nhin manh méi lién hé chat ché gitra cdu triic dién tir va qua trinh
hap phu phan tir, ddng thoi chi ra tiém ning tng dung cua SiCNR trong cac thiét bi cam
bién khi nhay cao. Viéc mat do dién tir giam dang ké, két hop v6i su dich chuyén rd rét
ctia mirc Fermi vé phia vung hoa tri, giup hiéu chinh hiéu qua cac tinh chat dién tir cia hé
vat li¢u. Tinh chat c6 thé diéu chinh khi hap phu khi nhu vay cling phtt hop v6i cac nghién
clru trude ddy vé vat liéu nano hai chiéu va cing ¢ thém tinh kha thi cta viéc tng dung
SiCNR trong cac thiét bi cam bién thé hé méi.

Bing 1. Két qua tinh todn DFT qud trinh hip phu NHs trén ASiCNRs.

AE Eg Mag Si-C 5 (A) Deg

(eV) (eV)  (us) (A) © States
X 2.1 1.78 1.84 0 121.51 H

-4.5 3.35 20 1.82 0 121.32 H

Hinh 2 minh hoa mat d6 trang thai riéng phan (PDOS) va ciu tric ving ning lugng
cua cac nguyén tir Si va C trong hé SiC_Ns, dugc phan tach theo cac obitan S, px, Py va pz.
Két qua cho thay, cic obitan s ctia ca Si va C chii yéu dong gop vao ving hoa tri sau, trong
khoang tir —8eV dén —6eV, véi cac dinh rd rét trong khoang ning lugng nay, phan anh vai
trd clia cac trang thai lién két o bén viing. Pang chi ¥, cic obitan C(S) thé hién mot dinh
ndi bat trong khoang tir —8eV dén —7eV, trong khi cac obitan Si(s) c¢6 bién d6 thap hon va
phan b phan tan hon. Ddi v6i cac obitan p, két qua cho thdy su dong gdp khac biét giira
cac thanh phan. Cac obitan C(p;) chiém wu thé trong ving hoa tri, thé hién cac dinh 15 rét
va phan bd rong tir —4eV dén mirc Fermi (0eV). Piéu nay phan anh ban chét dic trung cta
cac trang thai m va *, von phé bién trong cac vat liéu hai chiéu va céc dai nanoribbon.
Ngoai ra, c4c obitan C(px) ciing xuat hién cac dinh manh trong khoang tir 4eV dén —2eV,
dong gop vao cac trang thai lién két o va 7 gan mirc Fermi. Nguoc lai, cac obitan C(py) ¢6
mat do trang thai thap hon, chi yéu phén bb trong khoang tir —6eV dén —2eV. Céc obitan p
ctia Si, dic biét 1a Si(p,) va Si(py), thé hién su phan bd dang ké trong khoang nang luong tur
—4eV dén 0eV va mot phan trong ving dan, véi cac dinh tap trung tir —2eV dén 0eV. Su
phan bd nay cho thdy kha ning lai hoa giita cac trang thai Si(p) va cac trang thai C(p), dong
vai trd quan trong trong viéc hinh thanh céc trang thai gan muc Fermi. Pang chu ¥, cac
obitan Si(p,) con xuét hién cac dinh nho trong ving dan (tir 2eV dén 4eV), cho thy su tham
gia cua ching vao cac trang thai dan dién ctia hé. Tém lai, phan tich PDOS cho thiy cac
obitan C(pz) chiém uu thé trong ving hoa tri, trong khi cac obitan Si(p) chu yéu déng gop
vao cac trang thai gan mirc Fermi va mot phan trong ving dan. Céc obitan s ctia ca Si va C
hau nhu chi xuét hién trong ving héa tri sdu va anh huong khong dang ké dén tinh chat
dién tir gan mirc Fermi. Nhiing két qua nay phan anh dic diém lién két va sy phan b trang
thai dién tir dic trung ctia hé SiC_Ns sau qua trinh hp phu.
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Hinh 2. Mdt dg trang thai riéng phan (PDOS) va cdu triic ving nang heong ciia ASiCNRs
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Phén tich mat do trang thai toan phan va riéng phan (PDOS) cua hé SiC_NH; cho
thiy su phan bd cac trang thai dién ttr chii yéu ndm trong khoang ning luong tir —8eV dén
4eV. Két qua phan tich PDOS chi ra rang cac nguyén tir carbon dong vai tro chii dao trong
viéc hinh thanh vung hoa tri, voi mat do trang thai cao tir —7eV dén mrc Fermi. Pic biét,
cac trang thai ciia nguyén tur C tap trung manh trong khoang tr —5eV dén —2eV, phan anh
su dong gop dang ké cua céac obitan C(2p) vao qua trinh hinh thanh vung hoa tri. Nguogc
lai, cac nguyén tir silicon chu yéu dong gop vao ving dan, v6i mat do trang thai ting dan
vé phia mutrc Fermi tir phia ning luong duong. Pic diém nay thé hién su phan tach ning
luong 10 rét gitra cac obitan Si(3p) va C(2p) trong khung cau tric ciia ASICNR. Sau khi
hap phu phén tir NHs, cac dinh nho cua PDOS nguyén tur Si xuét hién trong ving hoa tri,
tir —5eV dén —2eV, cho thiy su twong tac yéu giita cac nguyén tur Si va phén tir NH; hép
phu, c6 thé théng qua twong tac tinh dién hoic lién két yéu.

Dang chu ¥, nguyén tir nito trong phan tir NH; xuat hién mot dinh nhon va khu tra
16 tai khoang —4eV trén biéu d6 PDOS, twong tmg véi cac obitan N(2p). Dinh nay co sur
chdng lap nhe v6i cac obitan C(2p) trong ving héa tri, goi ¥ sy lai hoa yéu giita phan tir
NH: hip phu va bé mit ASICNR, dong thoi hinh thanh cac trang thai khu tr(i trong ving
hoéa tri ma khong anh hudng déng ké dén ving dan.

Ngoai ra, cac nguyén tir hydro trong phan tir NHs hau nhu khéng dong gop vao mat
d6 trang thai toan phan, ngoai trir mot sd dinh nhé nam dudi —6eV, phu hop véi vai tro
ctia hydro trong viéc bu trir dién tich va tham gia vao cac lién két 6. Trong ciu triic ving
nang luong, cac dai dién tir nAm xung quanh —4eV tuong tng voi cac dinh sic nét tir
PDOS cua N va C, dai dién cho sy hinh thanh cac trang thai khu tra gay ra boi qua trinh
hap phu NHs. Céc dai nay tuong dm phang, biéu thi tinh phan tan yéu dac trung cua cac
trang thai khu tra hodc lai hoa yéu. Do rong ving cAm ctia hé van dugc duy tri sau khi
hap phy, khong xuét hién hién tuong cat ngang mirc Fermi, khang dinh rang hap phu NH;
khong gay ra hién tuong kim loai hoa hé vat liéu ma chu yéu tao ra cac trang thai khu tra
trong vung hoa tri.
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Nhu vay, cac obitan dién tir ciia nguyén tir nito trong phan tir NHs hip phu cha yéu
tap trung quanh mirc —4eV, tuong tac v6i cac obitan C(2p) ¢ ria dai va gan nhu khong
anh hudng dén céc obitan Si(3p). Phan tich nay gop phan lam sang to co ché hap phu cia
NHs trén ASICNRs, thong qua tuong tac gitra cac obitan N(2p) va C(2p) tai cac vi tri ria,
nhin manh vai trd quan trong ctia cac nguyén tur carbon ria trong viée thuc day qua trinh
hap phu NH; ciing nhu tiém nang tmg dung cua ASICNRs trong cac cong nghé cam bién
dya trén vat liéu nano hai chiéu.

Hinh 4 trinh bay mat d¢ trang thai riéng phan (PDOS) ciia hé SiC_NH; sau khi tdi
wu héa hinh hoc toan bo, thé hién sy phin bd cac trang thai dién tir dong gop boi cac
nguyén tu Si, C, N va H theo ham ning luong. Két qua cho thay cac trang thai dién tu
chu yéu tap trung trong khoang ning luong tir khoang —8 V dén 4eV so v6i mirc Fermi
(EF = 0eV). Pang chii ¥, cic nguyén tir carbon (dudng cong mau xanh 14) chiém wu thé
vo1 mat do trang thai cao trong vung tir —6eV dén —2eV, déng thoi xuét hién cac dao dong
manh gan mac Fermi, cho thdy vai trd dic biét quan trong ctia nguyén tir C trong viée chi
phéi tinh chat dién tir ctia hé.

Trong khi d6, cac nguyén tir silicon (dudng cong mau nau) cha yéu dong gop vao
céc trang thai dién tir dudi —2eV va xung quanh mic Fermi, tuy nhién cudng do thap hon
s0 vGi cac nguyén tir carbon. Péc bi€t, phan tir NHs hép phu tao ra mot dinh PDOS nhon
tai khoang —4eV, chii yéu do nguyén tir nito (dudng cong mau xanh lam) dong gop, phan
anh sy tuong tac dién tir manh giita nguyén tir N va bé mit nanoribbon SiC tai mirc ning
lugng nay. Cac nguyén tur hydro (dudng cong mau do) hau nhu khong anh huong dang
ké dén mat do trang thai dién tir toan phan, voi mot vai dinh nho xuét hién ¢ ving ning
luong thap dudi —4eV va quanh muc Fermi.

Su xuat hién ciia cac trang thai khu tra lién quan dén nguyén tir nito tai —4eV clng
vo1 su dich chuyén nhe cua mirc Fermi sau khi hép phu NHs cho théy phan tir nay da tac
dong dén tinh chat dién tir cua hé, dic biét trong ving héa tri. Nhimng két qua nay hoan
toan pht hop véi tinh toan ning lwong hap phu va cau tric hinh hoc tbi wu, khang dinh
rang qua trinh hap phu NHs khong lam pha v& ban chat ban dan cia vat liéu ma chi yéu
tao ra cac trang thai khu tri trong ving héa tri. Hanh vi nay 1am néi bat tiém nang cuia hé
nanoribbon SiC trong cac tng dung cam bién khi va diéu chinh tinh chét dién tir thong
qua k¥ thuat hip phu bé mit.

4. Két luan

Trong nghién ctru nay, hanh vi hip phu cia phan tir NHs trén nanoribbon silicene
carbide (SiCNRs) da dugc khdo sat mot cach hé thong bang phuong phap tinh toan
nguyén 1y thir nhat. Két qua cho thay sy hap phu NH; anh huong r6 rét dén tinh chat dién
tir ctia hé SICNRS nguyén so. Dic biét, d6 rong ving cim ciia hé ting tir 2,1eV 1én 3,35eV
sau qua trinh hap phu, ‘phan anh su trong tac manh gitra phan tir NHs va bé mit SICNRs.
Su gia tang nay chu yéu bét ngudn tir su tai phan bd mat do dién tir va giam dang ké mat
do hat tai tu do gan murc Fermi.

Ngoai ra, qué trinh hap phu ciing gdy anh huong nhe dén tinh chat tir va cdu trac
hinh hoc cua hé, cho thay tuong tac gitta NHs va bé mait vat liéu khong don thuan 1a hap
phu vat 1y ma con ton tai sy tuong tac dién tir dang ké. Cac két qua nay chirg minh rang
SiCNRs c6 d6 nhay cao ddi v6i phan tir NHs va 13 ing vién trién vong cho cac ing dung
cam bién khi quy mé nano. _Kha nang diéu chinh linh hoat tinh chét dién tir thong qua co
ché hap phu phan tir lam ndi bat tiém ning ciia SICNRS trong phat trién cac thiét bi cam
bién thé hé méi.
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