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ẢNH HƯỞNG CỦA LIÊN KẾT SPIN QUỸ ĐẠO LÊN TÍNH CHẤT ĐIỆN TỬ CỦA 

MoS2 ĐƠN LỚP 
Nguyễn Văn Hiếua*, Nguyễn Văn Chươngb, Lê Thị Thu Phươngc, Lê Công Nhând, Nguyễn Ngọc 
Hiếue 

Tóm tắt: Trong bài báo này, chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng của liên kết spin quỹ đạo lên tính chất 

điện tử của MoS2 đơn lớp được đặt trong điện trường bằng lí thuyết phiếm hàm mật độ. Các tính toán 

của chúng tôi đã chỉ ra rằng, có sự tách các vùng con ở lân cận mức Fermi trong cấu trúc vùng năng 

lượng điện tử của MoS2 đơn lớp khi xét đến liên kết quỹ đạo spin. Bên cạnh đó, chúng tôi nhận thấy 

rằng đã xảy ra sự chuyển pha bán dẫn - kim loại trong MoS2 đơn lớp khi điện trường ngoài bằng 1,0 

V/Å. 

Từ khóa: MoS2 đơn lớp; tính chất điện tử; lí thuyết phiếm hàm mật độ. 
 

1. Mở đầu 

Kể từ khi được khám phá vào năm 2004 [1], 

graphene là một trong những vật liệu được rất nhiều nhà 

khoa học cả lí thuyết lẫn thực nghiệm tập trung nghiên 

cứu do chúng có nhiều tính chất vật lí hấp dẫn. Việc bóc 

tách được graphene vào năm 2004 đã mở ra một kỉ 

nguyên mới cho vật liệu nano carbon này với hàng 

nghìn công bố khoa học liên quan đến nó mỗi năm trong 

suốt gần 15 năm qua. Chẳng hạn, vào năm 2014, khi 

khảo sát ảnh hưởng của graphene đến khoa học và công 

nghệ 10 năm sau khi graphene được bóc tách thành 

công bằng thực nghiệm, Randviir và các cộng sự thống 

kê được rằng, mỗi ngày đã có hơn 40 bài báo liên quan 

đến graphene đã được công bố trong năm 2013 [2]. Mặc 

dù vậy, graphene là vật liệu có vùng cấm bằng không 

nên chúng ta gặp nhiều khó khăn khi ứng dụng chúng 

vào trong các thiết bị điện tử, chẳng hạn như các các 

transitor dựa trên graphene không thể tắt (switch off) 

được do graphene có vùng cấm bằng không [3]. Song 

song với việc tìm cách làm xuất hiện vùng cấm trong 

graphene, các nhà khoa học đã tìm kiếm các loại vật liệu 

bán dẫn khác có cấu trúc tương tự như graphene nhưng 

có vùng cấm khác không. Thật vậy, các vật liệu hai 

chiều đơn lớp dichalcogenide (có công thức hóa học 

dạng MX2) là những bán dẫn với vùng cấm tương đối 

lớn [4]. Tính chất điện tử và truyền dẫn của MX2 rất 

nhạy với các điều kiện bên ngoài như biến dạng hay 

điện trường ngoài. Molybdenum disulfide MoS2 là một 

trong số vật liệu đặc trưng của nhóm vật liệu 

dichalcogenide. 

Khác với graphene, ở dạng khối, MoS2 là bán dẫn 

có vùng cấm tự nhiên tương đối lớn [5]. Về mặt công 

nghệ, đơn lớp MoS2 đã được tổng hợp thành công bằng 

nhiều cách khác nhau như bóc tách cơ học (mechanical 

exfoliation) [6,7], bóc tách trong pha lỏng (liquid 

exfoliation) [8] hay lắng đọng hơi hóa học (chemical 

vapor deposition) [9]. Ảnh hưởng của điện trường và 

biến dạng lên tính chất điện tử của đơn lớp MoS2 đã 

được nghiên cứu bằng nhiều phương pháp khác nhau 

[10,12]. Johari và các cộng sự [13,15] đã chỉ ra rằng các 

tính chất điện tử của vật liệu dichalcogenide MX2 nói 

chung và MoS2 nói riêng là rất nhạy với các tác động 

bên ngoài như biến dạng cơ học, pha tạp và điện trường 

ngoài. Bên cạnh đó, ảnh hưởng của áp suất cao lên cấu 

trúc nguyên tử, các trạng thái điện tử và tính chất nhiệt 
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điện của một số kim loại chuyển tiếp dichalcogenide 

MX2 cũng đã được nghiên cứu bằng phương pháp lí 

thuyết phiếm hàm mật độ [16,18].  

Trong bài báo này, chúng tôi nghiên cứu ảnh hưởng 

của liên kết spin quỹ đạo (spin-orbit coupling - SOC) 

lên tính chất điện tử của MoS2 đơn lớp khi có mặt của 

điện trường ngoài bằng lí thuyết phiếm hàm mật độ 

(density functional theory - DFT). Chúng tôi khảo sát 

ảnh hưởng của SOC lên cấu trúc vùng năng lượng điện 

tử và sự phụ thuộc của độ rộng vùng cấm vào điện 

trường ngoài của đơn lớp MoS2. 

2.  Mô hình và phương pháp tính toán 

Trong bài báo này, chúng tôi khảo sát MoS2 đơn 

lớp đặt trong điện trường vuông góc với mặt phẳng 

MoS2. Chúng tôi sử dụng phương pháp lí thuyết phiếm 

hàm mật độ (density functional theory - DFT) bằng cách 

sử dụng gần đúng gradient tổng quát (generalized 

gradient approximation - GGA) đối với năng lượng trao 

đổi tương quan [19,20]. Các tính toán được thực hiện 

dựa trên mã nguồn Quantum Espresso [21]. Hàm sóng 

điện tử được mô tả bằng tập hợp các sóng phẳng với 

năng lượng ngưỡng bằng 30 Ry (xấp xỉ 400 eV). Để 

khảo sát chính xác các tương tác van der Waals (có thể 

tồn tại giữa các lớp Mo và S trong MoS2 đơn lớp), 

chúng tôi đã sử dụng phương pháp DFT-D2 được đề 

xuất bởi Grimme [22]. Bên cạnh đó, một khoảng chân 

không bằng 20 Å theo phương vuông góc với bề mặt hai 

chiều của vật liệu đã được sử dụng để tránh các tương 

tác giữa các đơn lớp liền kề nhau trong quá trình tính 

toán. Chúng tôi đã sử dụng thành công phương pháp 

này để tính toán cho MoS2 và một số hệ có cấu trúc 

tương tự [23,24]. Khi khảo sát ảnh hưởng của điện 

trường ngoài lên tính chất điện tử của vật liệu, điện 

trường ngoài có cường độ từ 0 đến 1,2 V/Å đã được áp 

đặt vuông góc với bề mặt hai chiều của vật liệu. 

3. Kết quả và thảo luận 

Để khảo sát ảnh hưởng của liên kết spin quỹ đạo 

(SOC) lên tính chất điện tử của đơn lớp MoS2, trước 

tiên chúng tôi tính toán cấu trúc vùng năng lượng của 

đơn lớp MoS2 cho cả trường hợp có xét đến ảnh hưởng 

của liên kết spin quỹ đạo (SOC) và không xét đến ảnh 

hưởng của liên kết spin quỹ đạo (nonSOC). Các tính 

toán của chúng tôi cho thấy rằng, khi không tính đến 

ảnh hưởng của liên kết spin quỹ đạo, đơn lớp MoS2 là 

bán dẫn có vùng cấm trực tiếp với độ rộng vùng cấm là 

1,70 eV [10]. 
 

 
Hình 1. Cấu trúc vùng năng lượng điện tử của MoS2 

đơn lớp ở trạng thái cân bằng trong trường hợp không 

tính đến (a) và có tính đến (b) tương tác spin quỹ đạo 
 

Hình 1 trình bày cấu trúc vùng năng lượng điện tử 

của đơn lớp MoS2 cho cả hai trường hợp có và không có 

ảnh hưởng của liên kết spin quỹ đạo. Với trường hợp 

không tính đến ảnh hưởng của liên kết spin quỹ đạo 

[Hình 1(a)], chúng ta thấy rằng, cực đại của vùng hóa trị 

và cực tiểu của vùng dẫn nằm tại điểm K trong vùng 

Brillouin thứ nhất. Trong công trình trước đây [10], 

chúng tôi đã chỉ ra rằng, cực tiểu vùng dẫn được đóng 

góp chủ yếu từ các orbital Mo–d trong khi cực đại vùng 

hóa trị thì được đóng góp chủ yếu từ các orbital Mo–d 

và S–p. Các orbital Mo–d và S–p lai hóa lẫn nhau tại 

đỉnh của vùng hóa trị. Khi xét đến SOC, các tính toán 

của chúng tôi đã chỉ ra rằng, đơn lớp MoS2 vẫn là bán 

dẫn với vùng cấm trực tiếp với độ rộng bằng 1,62 eV 

[Hình 1(b)]. Trong trường hợp này, cực đại vùng hóa trị 

và cực tiểu vùng dẫn vẫn nằm tại điểm K của vùng 

Brillouin. Khi tính đến ảnh hưởng của SOC, bên cạnh 

việc vùng cấm của đơn lớp MoS2 bị thu hẹp (1,62 eV so 

với 1,70 eV trong trường hợp không tính đến SOC), từ 

Hình 1(b) chúng ta thấy một điều thú vị nữa đó là sự 

tách các vùng con ở cả vùng dẫn và vùng hóa trị lân cận 

mức Fermi. Chính sự tách các vùng con này, đặc biệt là 

ở vùng hóa trị, đã dẫn đến sự thu hẹp năng lượng vùng 

cấm của đơn lớp MoS2 trong trường hợp này so với 

trường hợp không tính đến ảnh hưởng của liên kết spin 

quỹ đạo. Tuy nhiên, ở trạng thái cân bằng, ngoài sự thay 

đổi độ rộng vùng cấm, liên kết spin quỹ đạo không làm 

thay đổi vị trí của cực tiểu vùng dẫn (conduction band 

minimum - CBM) và cực đại vùng hóa trị (valence band 
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maximum - VBM). Trong cả hai trường hợp, CBV và 

VBM đều nằm tại điểm K trong vùng Brillouin và đơn 

lớp MoS2 vẫn là bán dẫn có vùng cấm trực tiếp. Sự tách 

các vùng con trong cấu trúc vùng năng lượng điện tử của 

đơn lớp MoS2 trong trường hợp có tính đến liên kết spin 

quỹ đạo là do bất đối xứng trong cấu trúc của vật liệu này 

(hay thường được gọi là hiệu ứng Rashba [25,26]). Khi 

có tương tác spin quỹ đạo, hướng di chuyển của các hạt 

mang điện trong vật liệu bị ảnh hưởng dẫn tới sự tách 

vạch phổ năng lượng ở các dải biên. 

 
 

Hình 2. Ảnh hưởng của điện trường lên năng lượng 

toàn phần của MoS2 đơn lớp. Hình nhỏ là sự phụ thuộc 

của năng lượng toàn phần MoS2 đơn lớp vào điện 

trường ngoài trong trường hợp có tính đến hiệu ứng 

liên kết spin quỹ đạo 

Trong Hình 2, chúng tôi trình bày ảnh hưởng của 

điện trường ngoài lên năng lượng toàn phần của đơn lớp 

MoS2. Chúng ta thấy rằng, sự chênh lệch năng lượng 

toàn phần của hệ ở trạng thái cân bằng giữa hai trường 

hợp có tính đến ảnh hưởng của SOC và không tính đến 

ảnh hưởng của liên kết spin quỹ đạo (nonSOC) là 

khoảng 4 eV. Trong cả hai trường hợp, sự phụ thuộc của 

năng lượng toàn phần vào điện trường ngoài có thể mô 

tả như một nhánh của hyperbola. Tuy nhiên, từ Hình 2, 

chúng ta thấy rằng ảnh hưởng của điện trường ngoài 

vuông góc lên độ lớn của năng lượng toàn phần trong cả 

hai trường hợp SOC và nonSOC gần như là không đáng 

kể. Hình nhỏ trong Hình 2 cho thấy rằng, khi không xét 

đến liên kết spin quỹ đạo, năng lượng toàn phần của đơn 

lớp MoS2 khi điện trường ngoài bằng không và bằng 

1,2 V/Å lần lượt là -6764,09 eV và -6764,42 eV. Rõ 

ràng, điện trường ngoài không làm thay đổi lớn năng 

lượng toàn phần của hệ. 

Ảnh hưởng của điện trường ngoài lên độ rộng vùng 

cấm của đơn lớp MoS2 được trình bày ở Hình 3. Các 

tính toán của chúng tôi đã cho thấy rằng, đơn lớp MoS2 

trở thành kim loại khi điện trường ngoài có giá trị lớn 

hơn 1,0 V/Å . Trong cả hai trường hợp SOC và nonSOC, 

giá trị ngưỡng này của điện trường ngoài cho sự chuyển 

pha bán dẫn - kim loại đều là 1,0 V/Å (xem Hình 3). Từ 

Hình 3 chúng ta cũng thấy rằng, trong khi độ rộng vùng 

cấm của đơn lớp MoS2 hầu như không thay đổi trong 

khoảng điện trường từ 0 đến 0,6 V/Å thì nó lại giảm một 

cách khá đột ngột khi điện trường ngoài lớn hơn 

0,6 V/Å và giảm đến 0 khi điện trường ngoài bằng 

1,0 V/Å như đã đề cập ở trên. Sự giảm vùng cấm của vật 

liệu một cách đột ngột do điện trường ngoài như vậy có 

thể đem lại nhiều hướng ứng dụng vật liệu này vào trong 

các thiết bị điện tử nano, chẳng hạn như nano sensor. 

 
Hình 3. Sự phụ thuộc của độ rộng vùng cấm của MoS2 

đơn lớp vào điện trường ngoài 

 
Hình 4. Cấu trúc vùng năng lượng điện tử của MoS2 

đơn lớp khi E = 1,0 / oV A trong trường hợp không tính 

đến ảnh hưởng đến liên kết spin quỹ đạo (a) và có tính 

đến ảnh hưởng của liên kế spin quỹ đạo (b) 

Cấu trúc vùng năng lượng điện tử của MoS2 đơn lớp 

khi điện trường ngoài có giá trị 1,0 V/Å được biểu diễn ở 

Hình 4. Trong cả hai trường hợp SOC và nonSOC, giá trị 
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ngưỡng của điện trường cho sự chuyển pha bán dẫn - kim 

loại đều là 1,0 V/Å (xem thêm Hình 3). Điểm thú vị khi 

xét đến liên kết spin quỹ đạo trong hệ đơn lớp MoS2 là 

sự tách vùng con ở lân cận mức Fermi trong cấu trúc 

vùng năng lượng điện tử như đã đề cập ở trên. Sự tách 

vùng này dẫn đến sự thay đổi độ rộng vùng cấm cũng 

như thay đổi vị trí của cực tiểu vùng dẫn CBM và cực 

đại vùng hóa trị VBM của đơn lớp MoS2.  

4. Kết luận 

Bằng lí thuyết phiếm hàm mật độ, chúng tôi đã 

nghiên cứu ảnh hưởng của liên kết spin quỹ đạo lên tính 

chất điện tử của MoS2 đơn lớp khi có mặt của điện 

trường ngoài. Các tính toán bằng lí thuyết phiếm hàm 

mật độ đã chỉ ra rằng, hiệu ứng liên kết spin quỹ đạo 

chẳng những làm thay đổi độ rộng vùng cấm của MoS2 

đơn lớp mà còn làm xuất hiện sự tách các vùng con 

năng lượng ở lân cận mức Fermi. Sự chuyển pha bán 

dẫn–kim loại đã được tìm thấy trong MoS2 đơn lớp và 

giá trị ngưỡng của điện trường ngoài cho sự chuyển pha 

này cũng đã được xác định. 

Lời cảm ơn: Nghiên cứu này được tài trợ bởi 

Trường ĐHSP, ĐH Đà Nẵng trong đề tài trọng điểm mã 

số T2018-TĐ-03-01. 
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EFFECT OF SPIN-ORBIT COUPLING ON ELECTRONIC PROPERTIES 

OF MONOLAYER MoS2 

Abstract: In the present paper (article), we examine the effect of spin-orbit coupling on electronic properties of monolayer MoS2 

under an external electric field using density functional theory. Our caculations show that there is a spliting of subbands near the 

Fermi level in the electronic band structure of the monolayer MoS2 when the spin-orbit coupling effect is included. Besides, the 

semiconductor-metal phase transition has been found in the monolayer MoS2 at the external electric field of 1.0 V/Å. 

Key words: Monolayer MoS2; electronic properties; density functional theory. 


