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Tóm tắt. Trong nghiên cứu này, các tính chất cơ, nhiệt điện của vật liệu thấp chiều SnSx (x = 1, 2) 

được tính toán bằng phương pháp nguyên lý đầu sử dụng lý thuyết phiếm hàm mật độ. Kết quả thu 

được cho thấy vật liệu SnS có tính dị hướng, mô đun đàn hồi theo phương x và phương y lần lượt 

có giá trị là 10,47 N/m và 23,93 N/m, nó nhỏ hơn nhiều lần so với vật liệu SnS2 là 93,23 N/m. Ở 

trạng thái cân bằng, SnS có độ rộng vùng cấm bằng 1,44 eV cao hơn so với 0,76 eV của SnS2. Tính 

chất bán dẫn của SnS và SnS2 đều có xu hướng tăng dưới biến dạng kéo và giảm dưới biến dạng 

nén. Hệ số Seebeck (hệ số nhạy nhiệt điện - S) của SnS lớn (> 2 mV/K ở 300K) và có thể tăng dưới 

tác động của biến dạng kéo. Độ dẫn điện có thể được cải thiện khi tác dụng biến dạng. Kết quả 

nghiên cứu góp phần làm sáng tỏ ảnh hưởng của biến dạng cơ học đến tính chất nhiệt điện, điện tử 

của vật liệu ứng dụng vào nghiên cứu lý thuyết và thực tiễn trong tương lai.  

Từ khóa: Vật liêu 2D, Nhiệt điện, Độ rộng vùng cấm, Hệ số Seebeck. 

1. Giới thiệu 

Việc tìm kiếm các vật liệu mới có khả năng chuyển hóa nguồn nhiệt năng tự nhiên và thu hồi 

nhiệt thải trong quá trình sản xuất công nghiệp đang rất được quan tâm nghiên cứu nhằm hướng tới 

nguồn năng lượng ‘xanh’. Trong số các vật liệu đó, vật liệu thấp chiều (1D và 2D) họ kim loại chuyển 

tiếp (TMDs) với cấu trúc và tính chất vật lý khác biệt đang được khám phá. Ataca và cộng sự [1] đã xác 

định được 52 vật liệu cấu trúc kim loại chuyển tiếp chacogenides tồn tại dạng tổ ong và có thể cung cấp 

một nền tảng mới cho các ứng dụng của quang xúc tác [2], lưu trữ năng lượng [3], cảm biến [4] và các 

thiết bị điện tử [5], [6].  

Gần đây, nhóm vật liệu gốc Sn (SnSx, x = 1, 2), đã được chú ý nhiều do có tính điện tử ưu việt, 

thể hiện tính chất của vật liệu bán dẫn [7]–[9], tính ổn định cao, độ bền cơ học lớn [9], giá thành chế tạo 

rẻ, thân thiện với môi trường và có nguồn gốc từ tự nhiên [10]. Chúng được ứng dụng phổ biến trong 

thiết bị quang điện [11], chất xúc tác quang [12], [13], máy tách sóng quang [13], cảm biến khí, bóng 

bán dẫn hiệu ứng trường, pin lithium và các thiết bị lưu trữ thông tin điện tử [9], [14]. Đặc biệt, hai vật 

liệu SnS, SnS2 sở hữu tiềm năng nhiệt điện lớn, SnS là vật liệu có hiệu suất chuyển đổi nhiệt - điện cao 

[15], [16] trong khi đó SnS2 là ứng cử viên tuyệt vời của nhiệt điện loại p trong điều kiện áp suất cao 

[17], do có hệ số nhạy về nhiệt điện và độ dẫn điện lớn. Hơn nữa, một công trình gần đây đã minh chứng 

về hiện tượng siêu dẫn trong lớp 1T-SnS2 ứng dụng trong bóng bán dẫn đa lớp, cung cấp một quan điểm 

mới về hiện tượng siêu dẫn 2D [18]. Để hiểu sâu thêm về các đặc tính điện tử, nhiệt điện của SnS, SnS2 

liên quan đến cấu trúc nguyên tử, nghiên cứu ảnh hưởng của biến dạng cơ học đến các tính chất vật lý 

của vật liệu được thực hiện. Các tính toán sử dụng lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) [19] được dùng 

để khảo sát các biến dạng đồng thời theo phương x và phương y lên cấu trúc, điện tử và nhiệt điện của 

vật liệu đơn lớp SnS, SnS2.  
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2. Phương pháp tính toán  

Các tính toán của nghiên cứu được thực hiện bằng phương pháp nguyên lý đầu [20] dựa trên lý 

thuyết phiếm hàm mật độ (Density Functional Theory - DFT) qua phần mềm Quantum Espresso [21]. 

Các giả thế Vanderbilt (USSP) [22] được sử dụng để mô tả tương tác giữa các electron với năng lượng 

tương quan trao đổi được xác định qua hàm Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) bằng phương pháp xấp xỉ 

gradient tổng quát (GGA) [23]. Hàm sóng trên mặt phẳng được khảo sát trong phạm vi ngưỡng năng 

lượng tối thiểu bằng 60 Ry và ngưỡng năng lượng cho mật độ điện tích là 720 Ry. Lưới chia điểm kpoint 

trong vùng Birilluoin được chọn là 15×15×1 theo phương pháp Monkhorst-Pack [24]. 

Mô hình cấu trúc nguyên tử của SnS và SnS2 được biểu diễn trên hình 1. Điều kiện biên tuần hoàn 

được áp dụng trên cả ba phương x, y, z của mô hình. Để tránh sự tương tác giữa các lớp nguyên tử theo 

phương z, vùng chân không được thiết lập với chiều dày bằng 30 Å. Cấu trúc vật liệu được cân bằng 

theo phương pháp năng lượng cực tiểu Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno (BFGS) với điều kiện về 

ứng suất nhỏ hơn 5.10-2 GPa, điều kiện lực nhỏ hơn 10-6 Ry/a.u ở nhiệt độ 0K [25]. Các hằng số đàn hồi 

được tính toán bằng giải thuật Thermo-Pw [26]. Hệ số Seebeck (S), độ dẫn điện σ được mô tả qua 

phương trình Boltzmann [27] được làm sáng tỏ. 

  

Hình 1. Cấu trúc của hai vật liệu SnS, SnS2 đơn lớp và vùng Brillourin với các điểm đối xứng bậc cao. 

Cấu trúc vật liệu được khảo sát dưới tác động của biến dạng đồng thời theo hai phương x và y trên 

hình 2. Biến dạng được tính toán theo công thức (1): 
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Ở đây, l1, l0 lần lượt là thông số mạng tinh thể ở trạng thái biến dạng (kéo hoặc nén) và thông số 

mạng của trạng thái cân bằng. Mô hình được khảo sát với mức biến dạng từ -10% đến 10% với mỗi 

bước biến dạng là 2%. Sau mỗi bước biến dạng, cấu trúc vật liệu được ổn định với các thành phần ứng 

suất dư nhỏ hơn 5,0×10-2 GPa. 

 
Hình 2. Minh hoạ biến dạng kéo nén đồng thời theo hai phương x và y 
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Các thông số cơ học của vật liệu như mô đun đàn hồi E, hệ số poisson  được xác định theo các 

hằng số đàn hồi C11, C12 và C22 [28]–[30]: 

2 2

12 12 12 12
11 22 yx

22 11 22 11

; ;xx yy xy

C C C C
E C E C

C C C C
= − = − =υ = ; υ  (3) 

3. Kết quả và thảo luận 

3.1. Tính chất cơ học và cấu trúc nguyên tử 

Trong nghiên cứu này, hai cấu trúc của vật liệu thấp chiều SnSx (x = 1, 2) đơn lớp như mô tả trên 

hình 1 được khảo sát. Kết quả tính toán thu được về thông số mạng tinh thể và các hằng số đàn hồi của 

vật liệu SnS và SnS2 đơn lớp ở trạng thái cân bằng được liệt kê trong bảng 1. Vật liệu SnS2 có hằng số 

mạng lần lượt là a b= =  3,60 (Å)  sai khác 0,5% so với L.H. Qu và cộng sự [31], vật liệu SnS có hằng 

số mạng là a =  4,05 (Å)  và b =  4,33 (Å)  kết quả phù hợp với các công trình cả thực nghiệm [32] và lý 

thuyết [33] . Từ kết quả thu được cho thấy, vật liệu SnS có tính dị hướng cao hơn so với vật liệu SnS2 

và hai vật liệu đều thỏa mãn điều kiện về ổn định đàn hồi với 
1211 0C C   và 66 0C   [34]. 

Bảng 1: Thông số mạng a & b (Å) , chiều dày tấm h (Å) , hằng số đàn hồi 
ijC  (N/m), mô đun đàn 

hồi E  (N/m) và hệ số poisson   của vật liệu SnS và SnS2 

Vật liệu a b h 11C  12C  22C  66C  xx yyE E−  
yxxyυ -υ  

SnS2 3,60 3,60 3,24 99,26 24,46 99,26 37,40 93,23 - 93,23 0,25 - 0,25 

SnS 4,05 4,33 2,88 17,26 16,37 39,46 16,21 10,47 - 23,93 0,41 - 0,44 

Hình 3 thể hiện quan hệ giữa biến dạng và mức năng lượng của vật liệu SnS và SnS2. Kết quả cho 

thấy, mức năng lượng ở vị trí cân bằng ( = 0%) luôn thấp nhất, đảm bảo được trạng thái ổn định. Khi 

vật liệu thay đổi về cấu trúc ( ≠ 0%) thì mức năng lượng tăng dần theo mức độ của biến dạng. Nhìn 

chung, cả hai cấu trúc vật liệu đều ổn định dưới tác dụng của biến dạng.  

 

 

Hình 3. Quan hệ năng lượng và biến dạng 

3.2. Tính chất điện tử 
Để tìm hiểu ảnh hưởng của biến dạng đến tính chất điện tử của vật liệu, cấu trúc vùng năng lượng 

của SnS và SnS2 được khảo sát ở một vài mức của biến dạng đồng thời theo phương x và y, như hình 4 

(a) và (b). Kết quả thu được cho thấy cấu trúc vùng năng lượng của SnS và SnS2 bị thay đổi dưới tác 
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dụng của biến dạng. Hay nói cách khác, biến dạng có thể điều khiển cấu trúc vùng năng lượng. Ở trạng 

thái cân bằng ( = 0), cả SnS và SnS2 đều có tính chất bán dẫn với độ rộng vùng cấm bằng 1,44 eV và 

0,76 eV, tương ứng. Sự thay đổi độ rộng vùng cấm của SnS và SnS2 đơn lớp do biến dạng được xác 

định bởi chênh lệch giá trị năng lượng cực tiểu vùng dẫn và giá trị năng lượng cực đại vùng hóa trị. Do 

đó, biến dạng có thể dẫn đến những thay đổi đáng kể về độ rộng vùng cấm của nó. Với vật liệu SnS, các 

tính toán đã chứng minh được rằng biến dạng kéo làm cho điểm có mức năng lượng lớn nhất của vùng 

hóa trị dịch chuyển từ gần điểm X sang điểm  , điểm có mức năng lượng thấp nhất của vùng dẫn lại 

dịch chuyển gần về phía điểm X. Ngược lại, biến dạng nén hầu như chỉ làm thay đổi sự phân bố của 

điểm có năng lượng thấp nhất của vùng dẫn, từ điểm Y sang điểm  . Khác với vật liệu SnS, biến dạng 

nén và kéo theo hai phương x và y làm cho độ rộng vùng cấm của SnS2 thay đổi không đáng kể, đồng 

thời vị trí các điểm năng lượng thấp nhất và cao nhất của vùng dẫn, vùng hoá trị tương ứng luôn phân 

bố ở các điểm đối xứng bậc cao như  - M ( = 0% và  = -5%),  - K ( = 5%).  

 

Hình 4. Cấu trúc vùng năng lượng ở một vài biến dạng đồng thời theo phương x và y 

Hình 5 trình bày ảnh hưởng của biến dạng đồng thời theo phương x và y đến độ rộng vùng cấm 

của hai vật liệu SnS và SnS2. Kết quả khảo sát cho thấy, dưới tác động của biến dạng ( 0)  , độ rộng 

vùng cấm của SnS và SnS2 bị thay đổi. Độ rộng vùng cấm của SnS tăng từ 1,44 eV tại 0% =  đến 1,7 

eV tại 6% =  và sau đó giảm xuống 1,65 eV tại 10% = . Với vật liệu SnS2, độ rộng vùng cấm tăng 

nhẹ ở khoảng 2,5% sau đó giảm về 0 tại 10% = . Độ rộng lớn nhất của SnS2 là 0,79 eV tại 2% =   so 

với 0,76 eV tại 0% = . Ngược lại, biến dạng nén làm cho độ rộng vùng cấm của SnS và SnS2 đều có 

xu hướng giảm mạnh. Cụ thể, ở mức biến dạng nén 10% = −  vật liệu SnS vẫn tồn tại tính bán dẫn trong 

khi tại mức nén 9% = − vật liệu SnS2 chuyển thành vật liệu kim loại. Như vậy, vật liệu SnS dưới biến 

dạng đồng thời theo phương x và y đến  10% vẫn tồn tại tính bán dẫn và vật liệu SnS2 chỉ tồn tại tính 

bán dẫn với mức biến dạng nhỏ hơn  9%. 
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Hình 5. Ảnh hưởng của biến dạng đồng thời theo phương x và y đến độ rộng vùng cấm  

3.3. Tính chất nhiệt điện 

Để đánh giá tính chất nhiệt điện của vật liệu 2D, người ta có thể tính toán độ dẫn điện (σ), hệ số 

Seebeck (S) theo các công thức [35], [36]: 
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Trong đó, q là điện tích của hạt tải điện (là điện tích dương đối với lỗ trống và điện tích âm đối với điện 

tử), T là nhiệt độ tuyệt đối (K), ( ), ,f E T là hàm phân phối Fermi-Dirac,  là năng lượng thế hóa, h 

là hằng số Planck, E là năng lượng ở trạng thái cân bằng của cấu trúc và Li được xác định dưới dạng 

hàm mô men dịch chuyển điện tử với i = 0, 1 hoặc 2 tùy thuộc vào đặc tính nhiệt điện được tính toán. 

Hình 6 trình bày ảnh hưởng của biến dạng đồng thời theo phương x và y đến hệ số S của hai vật 

liệu SnS và SnS2 ở 300K. Sự biến thiên của hệ số S được xem xét cả ở lớp tiếp giáp bán dẫn kiểu dương 

(loại n) và tiếp giáp bán dẫn kiểu âm (loại p). Kết quả chỉ ra rằng hệ số S của SnS là 2,235 mV/K (loại 

p) và 2,252 mV/K (loại n) cao hơn so với hệ số của SnS2 là 1,148 mV/K (loại p) và 1,185 mV/K (loại 

n) tại 0% = . Hệ số S của SnS giảm dưới biến dạng nén và tăng dưới biến dạng kéo. Giá trị S cao nhất 

là 2,485 mV/K (loại p) và 2,653 mV/K (loại n) tại 10% = và thấp nhất là 1,628 mV/K (loại p) và 1,620 

mV/K (loại n) tại 10% = − . Với vật liệu SnS2, hệ số S giảm ở cả biến dạng kéo, nén và S gần như bị 

triệt tiêu ở khoảng biến dạng  10%. Giá trị hệ số S của SnS lớn hơn xấp xỉ khoảng 2 lần so với giá trị 

của SnS2 ở biến dạng 0%. Độ dẫn điện σ của SnS và SnS2 tăng dưới biến dạng nén và giảm dưới biến 

dạng kéo như mô tả trên hình 7. Giá trị độ dẫn điện  của SnS2 dưới biến dạng nén có giá trị lớn nhất là 

13,7 × 1019 Ω−1m−1 (loại p) và 6, 14 × 1019 Ω−1m−1 (loại n) thay đổi lớn hơn so với SnS là 10,4 × 1019 

Ω−1m−1 (loại p) và 10,9 × 1019 Ω−1m−1 (loại n) tại 10% = − . Như vậy, có thể nhận thấy rằng biến dạng 

đồng thời theo phương x và y ảnh hưởng là đáng kể đến hệ số S và độ dẫn điện σ của SnS và SnS2. 
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Hình 6. Ảnh hưởng của biến dạng đồng thời theo phương x và y đến hệ số Seebeck ở 300K. 

 

Hình 7. Ảnh hưởng của biến dạng đồng thời theo phương x và y đến độ dẫn điện  ở 300K. 

4. Kết luận 

Nghiên cứu của chúng tôi đã làm sáng tỏ ảnh hưởng của biến dạng cơ học đến tính chất điện tử 

và nhiệt điện của hai vật liệu họ Sn dựa trên lý thuyết phiếm hàm mật độ. Kết quả thu được cho thấy, 

vật liệu SnS có tính dị hướng cao hơn và sở hữu mô đun đàn hồi nhỏ hơn so với SnS2. Bên cạnh đó, biến 

dạng đã có tác động lên cấu trúc vùng năng lượng, làm cho các vật liệu thay đổi về độ rộng vùng cấm, 

là yếu tố giúp thay đổi tính chất bán dẫn của vật liệu. Thêm vào đó, một số đặc trưng nhiệt điện của vật 

liệu cũng được thay đổi khi có biến dạng, làm tăng khả năng chuyển hoá nhiệt - điện. Các khảo sát có ý 

nghĩa tích cực phục vụ đời sống. 
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