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Tóm tắt 
Nghiên cứu này tập trung khảo sát hành vi hấp phụ của các phân tử amoniac (NH₃) 

trên chất nền armchair silicon carbide nanoribbons (ASiCNRs) bằng phương pháp tính 

toán lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT). Các đặc tính cấu trúc, độ bền và tính chất điện 

tử của ASiCNRs trước và sau khi hấp phụ NH₃ đã được phân tích chi tiết. Kết quả cho 

thấy quá trình hấp phụ NH₃ làm thay đổi đáng kể cấu trúc vùng năng lượng và phân bố 

mật độ điện tích của SiCNRs, chứng tỏ có sự tương tác mạnh giữa phân tử NH₃ và bề mặt 

nanoribbon. Năng lượng hấp phụ tính toán chỉ ra rằng NH₃ có thể được hấp phụ ổn định 

tại các vị trí đặc trưng trên ASiCNRs, kéo theo những thay đổi rõ rệt về độ dẫn điện và 

tính chất từ của vật liệu. Đặc biệt, độ rộng vùng cấm tăng đáng kể từ 2.1eV (trạng thái 

nền) lên 3.35eV sau hấp phụ. Các kết quả này cho thấy tiềm năng đầy hứa hẹn của SiCNRs 

trong vai trò vật liệu nhạy cho cảm biến khí NH₃ ở kích thước nano, với triển vọng ứng 

dụng trong lĩnh vực giám sát môi trường và công nghệ cảm biến. 
 

Từ khóa: hàm mật độ, mật độ điện tích, năng lượng hấp phụ, phân tử, vùng năng lượng 
 

Abstract 
A DFT STUDY ON THE STRUCTURAL AND ELECTRONIC MAGNETIC 

PROPERTIES OF SILICON CARBIDE UPON NH₃ ADSORPTION 

This study focuses on investigating the adsorption behavior of ammonia (NH₃) 

molecules on silicon carbide nanoribbons (SiCNRs) using density functional theory 

(DFT) calculations. The structural properties, stability, and electronic characteristics of 

SiCNRs upon NH₃ adsorption were thoroughly examined. The results indicate that NH₃ 

adsorption significantly alters the electronic band structure and charge distribution of 

SiCNRs, demonstrating strong interactions between the NH₃ molecules and the 

nanoribbon surface. The calculated adsorption energies reveal that NH₃ 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 

NH₃ gas sensors, with applications in environmental monitoring and sensor technology. 
 

1. Giới thiệu 

Trong bối cảnh xu hướng nghiên cứu và phát triển các vật liệu mới nhằm chế tạo các 

thiết bị điện tử thế hệ tiếp theo vượt trội hơn so với các vật liệu hai chiều (2D) truyền thống 

như graphene, silicene, germanene và stanene, silicene carbide (SiC) đã nổi lên như một 
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ứng viên đầy triển vọng. Silicene carbide là một vật liệu hai chiều (Sakineh Chabi và cs., 

2021; Susi và cs., 2017) được cấu tạo từ các nguyên tử silic và cacbon, thường được sắp 

xếp theo cấu trúc nanoribbon hoặc nanosheet. Mạng tinh thể của vật liệu này có cấu trúc 

gần giống graphene (Weijie Lu và cs., 2009), tuy nhiên các nguyên tử silic và cacbon được 

sắp xếp luân phiên nhau (Fitzer và cs., 1978; Yi Chen và cs., 2006). Một trong những đặc 

tính nổi bật của SiC là độ rộng vùng cấm lớn, thường nằm trong khoảng từ 2.3eV đến 

3.3eV, cùng với độ bền hóa học và độ ổn định nhiệt cao, điều này giúp nó trở thành ứng 

viên phù hợp cho các ứng dụng trong lĩnh vực điện tử và quang điện tử (Romain Bange và 

cs., 2017; Saravanan Yuvaraja và cs., 2023; La Via và cs., 2023). Về mặt cấu trúc, SiC có 

nhiều điểm tương đồng với các vật liệu hai chiều khác như graphene (Nura Ibrahim và cs., 

2022), silicene (Mohammed-Hamza Kourra và cs., 2022) và stanene (Naim Ferdous và cs., 

2019), nhưng thay vì liên kết C–C hoặc liên kết nhóm IV khác, SiC sử dụng liên kết Si–C 

(Houyem Abderrazak và cs., 2011). Các dải băng silicene carbide (SiCNRs) thường được 

phân loại dựa trên kiểu cạnh của chúng, bao gồm kiểu zigzag (ZSiCNRs) (Mulatu và cs., 

2021) và kiểu armchair (ASiCNRs) (Changiz Vatankhah và cs., 2021) và các kiểu cạnh này 

có ảnh hưởng đáng kể đến tính chất điện tử và từ tính của vật liệu (Bystrický và cs., 2023). 

Các dải băng SiCNRs thể hiện độ nhạy cảm cao với các tác nhân hấp phụ trên bề mặt 

(Brooks và cs., 1968) và do đó được coi là ứng viên tiềm năng cho các ứng dụng cảm biến 

hóa học và sinh học (Michael và cs., 1999; Oliveros và cs., 2013). Bên cạnh đó, khả năng 

hấp thụ ánh sáng mạnh giúp vật liệu này trở thành ứng viên đầy hứa hẹn cho các thiết bị 

quang điện tử như pin mặt trời và diode phát quang (Lei Ye và cs., 2023; Köhler và cs., 

2021). Những nghiên cứu gần đây đã tập trung khảo sát hành vi hấp phụ của nhiều nguyên 

tử và phân tử khác nhau lên SiCNRs nhằm điều chỉnh tính chất bề mặt và đặc tính điện tử 

của chúng (Sajad Tamjidi và cs., 2021; Wessels và cs., 1997). Việc hấp phụ các nguyên tử 

như hydro, oxy hoặc các nhóm chức hữu cơ được chứng minh là có khả năng hiệu quả trong 

việc điều chỉnh độ rộng vùng cấm và tính chất quang của vật liệu nền SiC (Yahaya Saadu 

Itas và cs., 2023). Nhờ độ bền nhiệt và độ bền hóa học vượt trội, các SiCNRs cũng đã được 

đề xuất ứng dụng trong thiết bị điện tử công suất cao và thiết bị chịu nhiệt, bao gồm các bộ 

biến đổi điện năng và bộ khuếch đại (Alex Huang và cs., 2017; Weitzel và cs.,1996). Các 

nghiên cứu về khả năng chống ăn mòn cũng khẳng định độ ổn định của chúng trong điều 

kiện môi trường làm việc khắc nghiệt (Zixin Deng và cs., 2023). Nhằm cải thiện hiệu năng, 

nhiều nghiên cứu đã tiến hành pha tạp SiCNRs với graphene hoặc các vật liệu hai chiều 

khác, tạo ra các cấu trúc composite có độ dẫn điện và độ bền cơ học được nâng cao 

(Mohammed-Hamza và cs., 2022; Athith và cs., 2021). Bên cạnh đó, chiến lược pha tạp 

nguyên tố với các nguyên tố như boron, nitrogen (Kamiyama và cs., 2006) và phosphorus 

đã cho thấy khả năng mở rộng vùng cấm và dịch chuyển mức Fermi, từ đó điều chỉnh tính 

dẫn điện của SiCNRs (Aida và cs., 1997). Ngoài ra, việc pha tạp các nguyên tố kim loại 

chuyển tiếp cũng được khảo sát nhằm cảm ứng đặc tính từ, hỗ trợ ứng dụng của SiCNRs 

trong các thiết bị spintronics (Abdul Majid và cs., 2019). Đặc biệt, việc pha tạp các nguyên 

tố từ tính như sắt và cobalt đã giúp tạo ra hành vi từ tính trong hệ SiCNRs (Luo và cs., 

2017). Các dải SiC đã được thử nghiệm rộng rãi trong vai trò cảm biến khí và sinh học nhờ 

độ nhạy cao và khả năng điều chỉnh độ dẫn khi tiếp xúc với các phân tử khí như CO, NO 

và NH₃ (Comini và cs., 2005; Min Luo và cs., 2023). Tuy nhiên, một trong những thách 

thức chính là tích hợp SiCNRs vào các cấu trúc thiết bị điện tử hiện hữu, đòi hỏi sự phát 

triển của các kỹ thuật chế tạo tiên tiến và kiểm soát chính xác các đặc tính cấu trúc ở cấp 

độ nano. Các nghiên cứu hiện tại tiếp tục tìm kiếm các phương pháp tối ưu để điều chỉnh 

tính chất SiC nhằm mở rộng phạm vi ứng dụng thực tiễn trong lĩnh vực điện tử và 

spintronics (Abdul Majid và cs., 2020). 
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Các nghiên cứu gần đây cũng tập trung vào việc điều chỉnh đặc tính điện tử của SiC 

thông qua hấp phụ các tác nhân như hydro, fluorine và các kim loại chuyển tiếp, nhằm 

hiệu chỉnh độ rộng vùng cấm và tính dẫn điện của vật liệu (Abdul Majid và cs., 2019). 

Mặc dù SiC có độ bền hóa học và nhiệt độ cao, nhưng việc duy trì các tính chất đặc trưng 

của nó trong điều kiện môi trường làm việc thực tế đặc biệt là dưới áp lực nhiệt và trong 

môi trường hóa học phản ứng vẫn là một vấn đề cần tiếp tục nghiên cứu. Việc thiết kế và 

đánh giá các thiết bị nguyên mẫu chế tạo từ dải SiC cũng là những bước quan trọng hướng 

tới ứng dụng thực tiễn của vật liệu này. Đáng chú ý, các biến dạng cơ học như kéo giãn 

hoặc nén đã được báo cáo là có ảnh hưởng đến độ rộng vùng cấm và đặc tính điện tử của 

SiC, mở ra triển vọng ứng dụng trong thiết bị điện tử linh hoạt (Mario Gonzalez và cs., 

2023). Hơn nữa, các thiết bị nguyên mẫu như transistor hiệu ứng trường (FET) dựa trên 

SiC cũng đã chứng minh được tiềm năng đáng kể của vật liệu này cho các công nghệ điện 

tử tương lai (Kalker và cs., 2021). 

 

2. Phương pháp tính toán 

Các tính toán từ nguyên lý đầu tiên dựa trên lý thuyết hàm mật độ (Density 

Functional Theory - DFT) được thực hiện bằng phần mềm Vienna Ab initio Simulation 

Package (VASP). Tương tác trao đổi – tương quan điện tử được xử lý trong khung xấp xỉ 

gradient tổng quát (Generalized Gradient Approximation - GGA), sử dụng hàm PBE của 

Perdew–Burke–Ernzerhof. Phương pháp sóng phẳng tăng cường chiếu (Projector 

Augmented - Wave - PAW) được áp dụng để mô tả chính xác tương tác giữa electron và 

ion. Bộ cơ sở sóng phẳng với năng lượng cắt 400eV được sử dụng cho tất cả các phép 

tính nhằm đảm bảo độ hội tụ tin cậy. 

Vùng Brillouin được lấy mẫu bằng lưới điểm k theo sơ đồ Monkhorst–Pack với 

kích thước 12×1×1 cho các tính toán cấu trúc điện tử và 100×1×1 cho tối ưu hóa cấu trúc 

hình học. Toàn bộ hình học của hệ vật liệu được thư giãn hoàn toàn cho đến khi lực dư 

trên mỗi nguyên tử nhỏ hơn 0,01eV/Å và ngưỡng hội tụ năng lượng toàn phần giữa các 

bước ion kế tiếp được thiết lập ở mức 5×10⁻⁵eV. 

Năng lượng hấp phụ của nguyên tử hoặc phân tử trên bề mặt nanoribbon silicene 

carbide loại armchair (ASiCNRs) được tính toán theo công thức (1) sau: 

S M PE E E E = − −     (1) 

Trong đó, ES là năng lượng hình thành của toàn hệ thống sau khi hấp phụ, EM là năng 

lượng của phân tử được hấp phụ trên bề mặt, và EP là năng lượng của đế nền ban đầu. 

 

3. Kết quả và thảo luận 

3.1 Tính chất cấu trúc 

Trong nghiên cứu này, cấu trúc nguyên tử tối ưu của nanoribbon silicene carbide 

(ASiCNR) với các cạnh được bão hòa bằng nguyên tử hydro và phân tử ammonia (NH₃) 

hấp phụ đã được xác định thông qua tối ưu hình học sử dụng lý thuyết phiếm hàm mật độ 

(DFT) với phần mềm Vienna Ab initio Simulation Package (VASP). Cấu hình cuối cùng 

sau tối ưu được trình bày trong hình 1. Cấu trúc ASiCNR gồm các nguyên tử silic (Si) và 

carbon (C) xen kẽ nhau, sắp xếp theo mạng lục giác hai chiều với dạng cạnh armchair. 

Các liên kết treo (dangling bonds) tại rìa của nanoribbon được bão hòa bằng các nguyên 

tử hydro (H) nhằm ổn định cấu trúc và loại bỏ các trạng thái bề mặt gần mức Fermi. 
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Phân tử NH₃, bao gồm một nguyên tử nitơ (N) và ba nguyên tử hydro (H), được đặt 

ban đầu phía trên bề mặt nanoribbon ở khoảng cách phù hợp với tương tác hấp phụ vật lý 

(physisorption), sau đó được thư giãn về vị trí cân bằng thông qua quá trình tối thiểu hóa 

năng lượng toàn phần. Vị trí hấp phụ được lựa chọn gần vùng trung tâm của bề mặt 

nanoribbon nhằm khảo sát xu hướng hấp phụ ưu tiên của phân tử này. 

Các hình chiếu cạnh và hình chiếu từ trên xuống của cấu trúc sau khi tối ưu cho 

thấy phân tử NH₃ có xu hướng định hướng với nguyên tử nitơ hướng về phía bề mặt 

nanoribbon, thuận lợi cho việc hình thành tương tác yếu với các nguyên tử Si hoặc C lân 

cận. Cấu trúc tối ưu giữ được hình học gần như phẳng của lớp ASiCNR, chỉ ghi nhận sự 

biến dạng nhẹ tại khu vực lân cận vị trí hấp phụ. 

Trong mô hình minh họa, các nguyên tử được ký hiệu bằng các hình cầu với màu 

sắc khác nhau: nguyên tử silic có màu nâu, nguyên tử carbon màu xanh dương, nguyên 

tử hydro màu trắng và nguyên tử nitơ màu xanh lá. Các hướng mạng tinh thể và điều kiện 

biên tuần hoàn được ký hiệu bởi các trục a, b, và c nhằm giúp làm rõ định hướng cấu trúc. 

Cấu hình này sau đó được sử dụng cho các phép tính năng lượng toàn phần, mật độ trạng 

thái điện tử (DOS) và giải phổ dải điện tử nhằm đánh giá ảnh hưởng của việc hấp phụ 

NH₃ lên tính chất điện tử và từ tính của ASiCNR. 

 

Hình 1. Mô hình cấu trúc ASiCNRs sau khi hấp phụ NH₃. 

3.2 Tính chất điện từ 

Theo các kết quả tính toán được trình bày trong bảng 1, silicene carbide nanoribbon 

(SiCNR) ở trạng thái tinh khiết sở hữu một vùng cấm trực tiếp có giá trị 2,1eV, thể hiện 

tính chất bán dẫn rõ rệt. Bên cạnh đó, hệ vật liệu này xuất hiện mômen từ yếu khoảng 

1,78μB, chủ yếu bắt nguồn từ sự bất đối xứng nhẹ trong phân bố mật độ spin tại các cạnh 

của nanoribbon. Các tham số cấu trúc tối ưu hóa cho thấy độ dài liên kết Si–C là 1,84Å, 

góc liên kết Si–C–Si đạt 121,51° và độ vênh bằng 0Å, xác nhận tính ổn định của cấu trúc 

phẳng trước khi xảy ra quá trình hấp phụ. 

Khi phân tử NH₃ được hấp phụ lên bề mặt SiCNR, các tính chất điện tử của hệ có 

sự thay đổi đáng kể. Đặc biệt, vùng cấm tăng mạnh từ 2,1eV lên 3,35eV, phản ánh sự 

phân bố lại mật độ điện tử do tương tác giữa phân tử hấp phụ và nền vật liệu. Sự thay đổi 

này chủ yếu được giải thích bởi cơ chế chuyển giao điện tích xảy ra trong quá trình hấp 

phụ, dẫn đến sự tái phân bố mật độ điện tử cục bộ và làm giảm nồng độ hạt tải tự do gần 

mức Fermi. Hệ quả là, sự gia tăng của vùng cấm cho thấy năng lượng kích thích cần thiết 

để electron chuyển từ vùng hóa trị lên vùng dẫn tăng lên sau hấp phụ. 
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Hiện tượng này nhấn mạnh mối liên hệ chặt chẽ giữa cấu trúc điện tử và quá trình 

hấp phụ phân tử, đồng thời chỉ ra tiềm năng ứng dụng của SiCNR trong các thiết bị cảm 

biến khí nhạy cao. Việc mật độ điện tử giảm đáng kể, kết hợp với sự dịch chuyển rõ rệt 

của mức Fermi về phía vùng hóa trị, giúp hiệu chỉnh hiệu quả các tính chất điện tử của hệ 

vật liệu. Tính chất có thể điều chỉnh khi hấp phụ khí như vậy cũng phù hợp với các nghiên 

cứu trước đây về vật liệu nano hai chiều và củng cố thêm tính khả thi của việc ứng dụng 

SiCNR trong các thiết bị cảm biến thế hệ mới. 

Bảng 1. Kết quả tính toán DFT quá trình hấp phụ NH₃ trên ASiCNRs. 

ΔE 

(eV) 

Eg 

(eV) 

Mag 

(μB) 

Si-C 

(Å) 
δ (Å) 

Deg 

(⁰) 

 

States  
x 2.1 1.78 1.84 0 121.51 H 

-4.5 3.35 20 1.82 0 121.32 H 

Hình 2 minh họa mật độ trạng thái riêng phần (PDOS) và cấu trúc vùng năng lượng 

của các nguyên tử Si và C trong hệ SiC_N₆, được phân tách theo các obitan s, px, py và pz. 

Kết quả cho thấy, các obitan s của cả Si và C chủ yếu đóng góp vào vùng hóa trị sâu, trong 

khoảng từ –8eV đến –6eV, với các đỉnh rõ rệt trong khoảng năng lượng này, phản ánh vai 

trò của các trạng thái liên kết σ bền vững. Đáng chú ý, các obitan C(s) thể hiện một đỉnh 

nổi bật trong khoảng từ –8eV đến –7eV, trong khi các obitan Si(s) có biên độ thấp hơn và 

phân bố phân tán hơn. Đối với các obitan p, kết quả cho thấy sự đóng góp khác biệt giữa 

các thành phần. Các obitan C(pz) chiếm ưu thế trong vùng hóa trị, thể hiện các đỉnh rõ rệt 

và phân bố rộng từ –4eV đến mức Fermi (0eV). Điều này phản ánh bản chất đặc trưng của 

các trạng thái π và π*, vốn phổ biến trong các vật liệu hai chiều và các dải nanoribbon. 

Ngoài ra, các obitan C(px) cũng xuất hiện các đỉnh mạnh trong khoảng từ –4eV đến –2eV, 

đóng góp vào các trạng thái liên kết σ và π gần mức Fermi. Ngược lại, các obitan C(py) có 

mật độ trạng thái thấp hơn, chủ yếu phân bố trong khoảng từ –6eV đến –2eV. Các obitan p 

của Si, đặc biệt là Si(pₓ) và Si(pz), thể hiện sự phân bố đáng kể trong khoảng năng lượng từ 

–4eV đến 0eV và một phần trong vùng dẫn, với các đỉnh tập trung từ –2eV đến 0eV. Sự 

phân bố này cho thấy khả năng lai hóa giữa các trạng thái Si(p) và các trạng thái C(p), đóng 

vai trò quan trọng trong việc hình thành các trạng thái gần mức Fermi. Đáng chú ý, các 

obitan Si(pₓ) còn xuất hiện các đỉnh nhỏ trong vùng dẫn (từ 2eV đến 4eV), cho thấy sự tham 

gia của chúng vào các trạng thái dẫn điện của hệ. Tóm lại, phân tích PDOS cho thấy các 

obitan C(pz) chiếm ưu thế trong vùng hóa trị, trong khi các obitan Si(p) chủ yếu đóng góp 

vào các trạng thái gần mức Fermi và một phần trong vùng dẫn. Các obitan s của cả Si và C 

hầu như chỉ xuất hiện trong vùng hóa trị sâu và ảnh hưởng không đáng kể đến tính chất 

điện tử gần mức Fermi. Những kết quả này phản ánh đặc điểm liên kết và sự phân bố trạng 

thái điện tử đặc trưng của hệ SiC_N₆ sau quá trình hấp phụ. 

 
Hình 2. Mật độ trạng thái riêng phần (PDOS) và cấu trúc vùng năng lượng của ASiCNRs 
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Phân tích mật độ trạng thái toàn phần và riêng phần (PDOS) của hệ SiC_NH₃ cho 

thấy sự phân bố các trạng thái điện tử chủ yếu nằm trong khoảng năng lượng từ –8eV đến 

4eV. Kết quả phân tích PDOS chỉ ra rằng các nguyên tử carbon đóng vai trò chủ đạo trong 

việc hình thành vùng hóa trị, với mật độ trạng thái cao từ –7eV đến mức Fermi. Đặc biệt, 

các trạng thái của nguyên tử C tập trung mạnh trong khoảng từ –5eV đến –2eV, phản ánh 

sự đóng góp đáng kể của các obitan C(2p) vào quá trình hình thành vùng hóa trị. Ngược 

lại, các nguyên tử silicon chủ yếu đóng góp vào vùng dẫn, với mật độ trạng thái tăng dần 

về phía mức Fermi từ phía năng lượng dương. Đặc điểm này thể hiện sự phân tách năng 

lượng rõ rệt giữa các obitan Si(3p) và C(2p) trong khung cấu trúc của ASiCNR. Sau khi 

hấp phụ phân tử NH₃, các đỉnh nhỏ của PDOS nguyên tử Si xuất hiện trong vùng hóa trị, 

từ –5eV đến –2eV, cho thấy sự tương tác yếu giữa các nguyên tử Si và phân tử NH₃ hấp 

phụ, có thể thông qua tương tác tĩnh điện hoặc liên kết yếu. 

Đáng chú ý, nguyên tử nitơ trong phân tử NH₃ xuất hiện một đỉnh nhọn và khu trú 

rõ tại khoảng –4eV trên biểu đồ PDOS, tương ứng với các obitan N(2p). Đỉnh này có sự 

chồng lắp nhẹ với các obitan C(2p) trong vùng hóa trị, gợi ý sự lai hóa yếu giữa phân tử 

NH₃ hấp phụ và bề mặt ASiCNR, đồng thời hình thành các trạng thái khu trú trong vùng 

hóa trị mà không ảnh hưởng đáng kể đến vùng dẫn. 

Ngoài ra, các nguyên tử hydro trong phân tử NH₃ hầu như không đóng góp vào mật 

độ trạng thái toàn phần, ngoại trừ một số đỉnh nhỏ nằm dưới –6eV, phù hợp với vai trò 

của hydro trong việc bù trừ điện tích và tham gia vào các liên kết σ. Trong cấu trúc vùng 

năng lượng, các dải điện tử nằm xung quanh –4eV tương ứng với các đỉnh sắc nét từ 

PDOS của N và C, đại diện cho sự hình thành các trạng thái khu trú gây ra bởi quá trình 

hấp phụ NH₃. Các dải này tương đối phẳng, biểu thị tính phân tán yếu đặc trưng của các 

trạng thái khu trú hoặc lai hóa yếu. Độ rộng vùng cấm của hệ vẫn được duy trì sau khi 

hấp phụ, không xuất hiện hiện tượng cắt ngang mức Fermi, khẳng định rằng hấp phụ NH₃ 

không gây ra hiện tượng kim loại hóa hệ vật liệu mà chủ yếu tạo ra các trạng thái khu trú 

trong vùng hóa trị. 

  
Hình 3. Cấu trúc BAND, DOS hấp phụ NH3 trên 

ASiCNRs 

Hình 4. Mật độ trạng thái 

riêng phần (PDOS) của hệ 

SiC_NH₃ 



Tạp chí Khoa học Đại học Thủ Dầu Một   Số 3(76)-2025 

https://vjol.info.vn/index.php/tdm   44 

Như vậy, các obitan điện tử của nguyên tử nitơ trong phân tử NH₃ hấp phụ chủ yếu 

tập trung quanh mức –4eV, tương tác với các obitan C(2p) ở rìa dải và gần như không 

ảnh hưởng đến các obitan Si(3p). Phân tích này góp phần làm sáng tỏ cơ chế hấp phụ của 

NH₃ trên ASiCNRs, thông qua tương tác giữa các obitan N(2p) và C(2p) tại các vị trí rìa, 

nhấn mạnh vai trò quan trọng của các nguyên tử carbon rìa trong việc thúc đẩy quá trình 

hấp phụ NH₃ cũng như tiềm năng ứng dụng của ASiCNRs trong các công nghệ cảm biến 

dựa trên vật liệu nano hai chiều. 

Hình 4 trình bày mật độ trạng thái riêng phần (PDOS) của hệ SiC_NH₃ sau khi tối 

ưu hóa hình học toàn bộ, thể hiện sự phân bố các trạng thái điện tử đóng góp bởi các 

nguyên tử Si, C, N và H theo hàm năng lượng. Kết quả cho thấy các trạng thái điện tử 

chủ yếu tập trung trong khoảng năng lượng từ khoảng –8 V đến 4eV so với mức Fermi 

(EF = 0eV). Đáng chú ý, các nguyên tử carbon (đường cong màu xanh lá) chiếm ưu thế 

với mật độ trạng thái cao trong vùng từ –6eV đến –2eV, đồng thời xuất hiện các dao động 

mạnh gần mức Fermi, cho thấy vai trò đặc biệt quan trọng của nguyên tử C trong việc chi 

phối tính chất điện tử của hệ. 

Trong khi đó, các nguyên tử silicon (đường cong màu nâu) chủ yếu đóng góp vào 

các trạng thái điện tử dưới –2eV và xung quanh mức Fermi, tuy nhiên cường độ thấp hơn 

so với các nguyên tử carbon. Đặc biệt, phân tử NH₃ hấp phụ tạo ra một đỉnh PDOS nhọn 

tại khoảng –4eV, chủ yếu do nguyên tử nitơ (đường cong màu xanh lam) đóng góp, phản 

ánh sự tương tác điện tử mạnh giữa nguyên tử N và bề mặt nanoribbon SiC tại mức năng 

lượng này. Các nguyên tử hydro (đường cong màu đỏ) hầu như không ảnh hưởng đáng 

kể đến mật độ trạng thái điện tử toàn phần, với một vài đỉnh nhỏ xuất hiện ở vùng năng 

lượng thấp dưới –4eV và quanh mức Fermi. 

Sự xuất hiện của các trạng thái khu trú liên quan đến nguyên tử nitơ tại –4eV cùng 

với sự dịch chuyển nhẹ của mức Fermi sau khi hấp phụ NH₃ cho thấy phân tử này đã tác 

động đến tính chất điện tử của hệ, đặc biệt trong vùng hóa trị. Những kết quả này hoàn 

toàn phù hợp với tính toán năng lượng hấp phụ và cấu trúc hình học tối ưu, khẳng định 

rằng quá trình hấp phụ NH₃ không làm phá vỡ bản chất bán dẫn của vật liệu mà chủ yếu 

tạo ra các trạng thái khu trú trong vùng hóa trị. Hành vi này làm nổi bật tiềm năng của hệ 

nanoribbon SiC trong các ứng dụng cảm biến khí và điều chỉnh tính chất điện tử thông 

qua kỹ thuật hấp phụ bề mặt. 

 

4. Kết luận 

Trong nghiên cứu này, hành vi hấp phụ của phân tử NH₃ trên nanoribbon silicene 

carbide (SiCNRs) đã được khảo sát một cách hệ thống bằng phương pháp tính toán 

nguyên lý thứ nhất. Kết quả cho thấy sự hấp phụ NH₃ ảnh hưởng rõ rệt đến tính chất điện 

tử của hệ SiCNRs nguyên sơ. Đặc biệt, độ rộng vùng cấm của hệ tăng từ 2,1eV lên 3,35eV 

sau quá trình hấp phụ, phản ánh sự tương tác mạnh giữa phân tử NH₃ và bề mặt SiCNRs. 

Sự gia tăng này chủ yếu bắt nguồn từ sự tái phân bố mật độ điện tử và giảm đáng kể mật 

độ hạt tải tự do gần mức Fermi. 

Ngoài ra, quá trình hấp phụ cũng gây ảnh hưởng nhẹ đến tính chất từ và cấu trúc 

hình học của hệ, cho thấy tương tác giữa NH₃ và bề mặt vật liệu không đơn thuần là hấp 

phụ vật lý mà còn tồn tại sự tương tác điện tử đáng kể. Các kết quả này chứng minh rằng 

SiCNRs có độ nhạy cao đối với phân tử NH₃ và là ứng viên triển vọng cho các ứng dụng 

cảm biến khí quy mô nano. Khả năng điều chỉnh linh hoạt tính chất điện tử thông qua cơ 

chế hấp phụ phân tử làm nổi bật tiềm năng của SiCNRs trong phát triển các thiết bị cảm 

biến thế hệ mới. 
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