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Tóm tắt  
Lý thuyết hàm mật độ (DFT) đã trở thành một công cụ quan trọng trong nghiên cứu vật liệu hai chiều (2D), cho 
phép dự đoán chính xác các tính chất vật lý với chi phí tính toán hợp lý. DFT có khả năng mô tả hệ thống vật 
thể thông qua mật độ electron thay vì sử dụng hàm sóng phức tạp, từ đó có thể tối ưu hóa cấu trúc và xác định 
các cấu hình ổn định của vật liệu. Phương pháp này hỗ trợ đánh giá độ bền cơ học và ứng suất hỏng, đồng thời 
cung cấp thông tin chi tiết về các đặc điểm điện tử chính như cấu trúc dải, mật độ trạng thái và độ dẫn điện. Với 
sự phát triển không ngừng của khả năng tính toán hiện đại, DFT tiếp tục đóng vai trò cốt lõi trong việc hướng dẫn 
thiết kế và phát triển các vật liệu 2D mới cho các ứng dụng điện tử và công nghệ nano.

Từ khóa: Phiếm hàm mật độ; tối ưu hóa cấu trúc; tính chất cơ học; tính chất điện tử; vật liệu 2D.

Abstract 
Density Functional Theory (DFT) has become a vital tool in the study of two-dimensional (2D) materials, enabling 
accurate prediction of physical properties at a reasonable computational cost. DFT has the ability to describe a 
physical system through electron density instead of using complex wave functions, thereby optimizing the structure 
and determining stable configurations of materials. This method facilitates the evaluation of mechanical strength 
and failure stress, while also providing detailed insights into key electronic features such as band structure, density 
of states, and electrical conductivity. With the continuous advancement of modern computational capabilities, 
DFT remains a cornerstone in guiding the design and development of novel 2D materials for applications in 
electronics and nanotechnology. 

Keywords: Density Functional Theory; structure optimization; mechanical properties; electronic properties; 2D 
materials.

1. ĐẶT VẤN ĐỀ

Lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) là một phương pháp 
tính toán nền tảng trong vật lý và khoa học vật liệu, cho 
phép mô tả hệ nhiều điện tử thông qua mật độ điện tử 
thay vì hàm sóng phức tạp. Năm 1964, Hohenberg và 
Kohn đã thiết lập hai định lý cơ bản chứng minh rằng 
năng lượng trạng thái cơ bản là một hàm của mật độ 
điện tử, tạo nền tảng lý thuyết cho DFT [1-3]. Tiếp đó, 
phương pháp Kohn-Sham (1965) cung cấp quy trình 
tính toán hiệu quả để xấp xỉ mật độ điện tử, qua đó 
DFT được ứng dụng rộng rãi của phương pháp này 
trong khoa học và kỹ thuật [4-10].

Nhờ sự phát triển của công nghệ máy tính từ thập niên 
1980, DFT được ứng dụng rộng rãi trong nghiên cứu 
vật lý chất rắn, hóa học lượng tử và đặc biệt là khoa 
học vật liệu. Phương pháp này cho phép dự đoán 
chính xác các tính chất quan trọng của vật liệu như 
cấu trúc tinh thể, cấu trúc vùng năng lượng, tính chất 
điện tử, từ tính và phản ứng bề mặt. DFT không chỉ hỗ 
trợ hiểu rõ bản chất vi mô của vật liệu mà còn đóng vai 
trò định hướng trong thiết kế, phát triển vật liệu mới 
và cung cấp hướng dẫn quan trọng cho thực nghiệm 
[11, 12].

Trong nghiên cứu này, DFT được áp dụng để tối ưu 
hóa hình học và phân tích cấu trúc điện tử của vật liệu 
hai chiều (2D). Với độ chính xác cao ở cấp độ nguyên 
tử, phương pháp này giúp xác định cấu hình năng 
lượng thấp nhất, đặc tính dẫn điện hoặc cách điện, 
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cũng như so sánh với dữ liệu thực nghiệm nhằm hiệu 
chỉnh mô hình. Kết quả thu được góp phần mở rộng 
hiểu biết về cơ chế vật lý cơ bản và mở ra tiềm năng 
ứng dụng trong phát triển vật liệu bán dẫn tiên tiến cho 
các lĩnh vực điện tử, quang học và năng lượng.

2. PHƯƠNG PHÁP LUẬN

Quantum Espresso (QE) là một phần mềm mạnh mẽ 
và phổ biến trong cộng đồng nghiên cứu vật liệu, được 
sử dụng để thực hiện các phép tính và mô phỏng 
cấu trúc và các tính chất cơ - lý của vật liệu ở cấp độ 
nguyên tử. Với khả năng tính toán dựa trên nền tảng 
DFT, phần mềm này cho phép các nhà khoa học khám 
phá và phân tích các đặc trưng vật liệu một cách chi 
tiết và chính xác [3, 4, 10].

Trong quá trình sử dụng (QE) để tính toán cấu trúc cân 
bằng và đặc tính điện tử của vật liệu, bước đầu tiên là 
chuẩn bị tệp đầu vào mô tả cấu trúc tinh thể, bao gồm 
các hằng số mạng, vị trí nguyên tử và loại nguyên tố. 
Tiếp theo, cần lựa chọn các tham số tính toán phù hợp, 
đặc biệt là hàm thế năng và lưới điểm trong không gian 
k nhằm mô phỏng chính xác vùng Brillouin. Sau khi 
cấu trúc được tối ưu hóa đạt trạng thái cân bằng quá 
trình tính toán cấu trúc điện tử được thực hiện để thu 
được phổ năng lượng và các đặc trưng điện tử của 
hệ vật liệu (Hình 1). Các kết quả thu được bao gồm 
cấu trúc vùng năng lượng và mật độ trạng thái điện tử, 
đóng vai trò quan trọng trong việc phân tích bản chất 
dẫn điện, bán dẫn hoặc cách điện của vật liệu.

Hình 1. Quy trình tính toán theo DFT sử dụng  
phần mềm QE

3. KẾT QUẢ VÀ QUÁ TRÌNH ỨNG DỤNG

3.1. Hàm sóng và cơ sở lý thuyết phiếm hàm mật độ
Tương tự như trong các mô phỏng cấu trúc điện tử 
nhiều thân, các hạt nhân trong phân tử hoặc cụm 
nguyên tử được xem là cố định theo xấp xỉ Born-
Oppenheimer, tạo nên một thế ngoài tĩnh V mà trong 
đó các electron chuyển động (Hình 2). Khi đó, trạng 
thái dừng của hệ điện tử được mô tả bằng hàm sóng 
Ψ(r1, ..., rn), thỏa mãn phương trình Schrödinger độc 
lập thời gian cho hệ nhiều electron [13]:
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Trong đó: với hệ thống N điện tử, là toán tử Hamilton, 
E là tổng năng lượng, là động năng, là thế năng tương 
tác, là năng lượng tương tác giữa các điện tử. Các 
toán tử và là các toán tử phổ quát, áp dụng cho mọi hệ 
điện tử, trong khi phụ thuộc vào hệ cụ thể.

Hình 2. Mô hình chuyển đổi hệ tương tác giữa nhiều 
điện tử và DFT [14].

Có nhiều phương pháp để giải phương trình 
Schrödinger, tiêu biểu là phương pháp Hartree-Fock 
và các phương pháp hậu Hartree-Fock với độ chính 
xác cao nhưng đòi hỏi tính toán lớn, hạn chế khả năng 
áp dụng cho hệ phức tạp. DFT cung cấp giải pháp 
linh hoạt và hiệu quả hơn bằng cách ánh xạ bài toán 
nhiều vật thể có tương tác Û, thành bài toán một vật 
thể không có tương tác Û. Trong DFT, đại lượng chính 
là mật độ electron n(r), được xác định từ hàm sóng Ψ 
được chuẩn hóa theo công thức [13]:

3 3 *
2 2 2( ) ... ( , ,... ) ( , ,... )N N Nn r N d r d r r r r r r r=     (3)

Mối quan hệ này có thể đảo ngược, nghĩa là, đối với 
mật độ trạng thái cơ bản n0(r) cho trước, về nguyên 
tắc, có thể tính toán hàm sóng trạng thái cơ bản tương 
ứng Ψ0(r1,…, rN). Nói cách khác, Ψ là một hàm duy 
nhất của n0 [13]:

 0 0n =  (4)

Và do đó giá trị kỳ vọng trạng thái cơ bản của một Ô 
quan sát được cũng là một hàm số của n0:

     0 0 0
ˆO n n O n=    (5)

Đặc biệt, năng lượng ở trạng thái cơ bản là một hàm 
số của n0:

     0 0 0 0
ˆ ˆ ˆE E n n T U V n= =  + +   (6)

Sự đóng góp của tiềm năng bên ngoài 

   0 0
ˆ ˆ ˆn T U V n + +    có thể được viết rõ ràng theo 

mật độ trạng thái cơ bản n0:
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  3
0 0( ) ( ) rV n V r n r d=   (7)

Nói chung hơn, sự đóng góp của thế năng ngoài V̂    

có thể được viết rõ ràng theo mật độ trạng thái n:

  3( ) ( ) rV n V r n r d=   (8)

Các hàm T[n] và U[n] là các hàm phổ quát, trong khi 
V[n] là hàm không phổ quát vì phụ thuộc vào hệ thống 
đang nghiên cứu. Khi hệ thống được xác định, nghĩa là:

      3( ) ( ) rE n T n U n V r n r d= + +   (9)

Với n(r), giả sử tồn tại các biểu thức tin cậy cho năng 
lượng động học T[n] và năng lượng thế năng ngoài 
U[n], việc giảm thiểu hàm năng lượng toàn phần sẽ 
xác định được mật độ trạng thái cơ bản n0, từ đó suy 
ra các đặc trưng vật lý của hệ. Bài toán biến thiên này 
có thể giải bằng phương pháp Lagrangian với các hệ 
số nhân. Trước tiên, xem xét dạng hàm năng lượng 
không chứa rõ ràng một thành phần năng lượng tương 
tác giữa các electron [13]:

ˆ ˆ[ ] [ ] [ ]s s s sE n n T V n=  +   (10)

Trong đó: 

T̂ : Biểu thị toán tử động năng; 

ŝV : Thế năng hiệu dụng của các hạt đang chuyển động. 

Dựa trên Es, phương trình Kohn-Sham cho hệ thống 
không tương tác phụ trợ này có thể được suy ra:

2
2 ( ) ( ) ( )

2 s i i iV r r r
m

  
 
−  + = 
 

  (11)

Tạo ra các orbital φi tái tạo mật độ n(r) của hệ nhiều vật 

thể ban đầu 
2

1
( ) ( )

N

i
i

n r r
=

=   .

Thế năng của một hạt đơn lẻ có thể được viết như sau:

 3( )( ) ( ) ( )s XC
n rV r V r d r V n r
r r


= + +

−  (12)

Ở đây: 

Vr: Thế năng bên ngoài, số hạng thứ hai là số hạng 
Hartree mô tả lực đẩy Coulomb giữa các điện tử và số 
hạng cuối cùng;

VXC: Thế năng tương quan trao đổi. 

Tại đây, VXC bao gồm tất cả các tương tác nhiều hạt. 

3.2. Xác định điều kiện biên tuần hoàn

Trong mô phỏng vật liệu 2D bằng phần mềm QE, việc 
xác định điều kiện biên đóng vai trò quan trọng đảm 
bảo độ chính xác. Điều kiện biên tuần hoàn thường 

được áp dụng cho hệ tinh thể, giúp giảm thiểu khối 
lượng tính toán bằng mô phỏng vật liệu vô hạn qua 
sự lặp lại ô đơn vị, (Hình 3). Ngược lại, nghiên cứu bề 
mặt, cấu trúc nano hoặc hệ không tuần hoàn yêu cầu 
điều kiện biên không tuần hoàn để mô phỏng chính 
xác các hiệu ứng biên và tính chất điện tử, quang học. 
Việc lựa chọn điều kiện biên phù hợp cần xem xét cấu 
trúc hệ, tương tác tầm xa và ảnh hưởng biên, đòi hỏi 
hiểu biết sâu về tính chất vật liệu.

Hình 3. Điều kiện biên tuần hoàn
 (a) Bán kính năng lượng tương tác; (b) Lưới điểm k 

được xác định qua phần mềm QE

3.3. Tối ưu hoá cấu trúc của vật rắn

Tối ưu hóa cấu trúc là bước quan trọng trong mô 
phỏng vật liệu bằng DFT, giúp xác định cấu hình bền 
vững với năng lượng thấp nhất. Trong QE, chương 
trình pw.x thực hiện quá trình này bằng cách tính 
toán năng lượng toàn phần và điều chỉnh vị trí nguyên 
tử cũng như thông số mạng dựa trên cấu trúc ban đầu.

Tệp đầu vào cần khai báo các thông số như hằng số 
mạng, năng lượng cắt và lưới điểm k. Quá trình tối ưu 
được lặp lại đến khi hội tụ, sau đó kết quả được phân 
tích để xác nhận cấu trúc tối ưu. Nếu cần, các tham số 
có thể được điều chỉnh để cải thiện độ chính xác. Quy 
trình này hỗ trợ dự đoán tính chất vật lý và hóa học, 
góp phần thiết kế vật liệu mới với đặc tính mong muốn 
(Hình 4).
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Hình 4. Sơ đồ tính toán tối ưu hóa cấu trúc vật rắn 
của lý thuyết phiếm hàm mật độ

Trong QE, tối ưu hóa cấu trúc sử dụng thuật toán 
cực tiểu hóa năng lượng BFGS (Broyden-Fletcher-
Goldfarb-Shanno), một công cụ hiệu quả cho bài toán 
tối ưu hóa không ràng buộc, được phát triển độc lập 
bởi Broyden, Fletcher, Goldfarb và Shanno [15, 16]:

min ( ), nf x x R  (13)

Ở đây: 

f(x) là một hàm tổng quát có đạo hàm cấp hai liên tục.

 Mục tiêu của bài toán tối ưu là tìm ra nghiệm x* để đảm 
bảo rằng ∇ f(x*) = 0. Với giá trị cho trước là x0 và giới 
hạn ban đầu H-1≈∇2 f(x0) với (k+1) tương tác của thuật 
toán BFGS:

1
1

1

1

1

( )

( ) ( )

k k k k

k k k

k k
T T

k k k k k k
k k T T

k k k k k

x x H f x
s x x
y f x f x

H s s H y y
H H

s H s y s

−
+

+

+

+

= − 
= −

=  −

= − +

 
(14)

Ma trận ban đầu 1
0H
−  thường được coi là bội số dương 

của ma trận đồng nhất, nghĩa là hướng tìm kiếm ban 
đầu sẽ là hướng đi xuống dốc nhất. Ưu điểm của thuật 
toán BFGS là không cần phải tính toán ∇2 f(xk) cho mỗi 
lần lặp.

3.4. Độ bền lý tưởng của vật liệu

Độ bền lý tưởng là một trong những tính chất cơ học 
quan trọng nhất của vật liệu 2D, phản ánh khả năng 
chịu ứng suất cực đại trước khi xảy ra biến dạng dẻo 
hoặc phá hủy. Trong vật lý chất rắn và khoa học vật 
liệu, đặc tính này giữ vai trò then chốt trong đánh giá 
độ ổn định cấu trúc.

Lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) là công cụ hiệu quả 
để dự đoán độ bền lý tưởng, cho phép mô phỏng cấu 
trúc điện tử và phản ứng của vật liệu dưới ứng suất 
mà không cần giải trực tiếp phương trình Schrödinger 
nhiều hạt (Hình 5).

Hình 5. (a) Mô hình biến dạng; (b) Quan hệ ứng suất 
và biến dạng của vật liệu 2D [17, 18].

3.5. Tính toán và phân tích cấu trúc điện tử của vật liệu

Cấu trúc vùng năng lượng quyết định các tính chất 
điện, quang, từ và nhiệt của vật liệu 2D, đóng vai trò 
quan trọng trong thiết kế vật liệu cho ứng dụng bán dẫn 
và quang điện. Nó mô tả sự phân bố năng lượng của 
electron giữa vùng hóa trị, vùng cấm và vùng dẫn, cho 
phép đánh giá khả năng dẫn điện của vật liệu (Hình 6).

DFT là phương pháp hiệu quả để tính toán cấu trúc 
vùng với độ chính xác cao, ngày càng được sử dụng 
rộng rãi trong nghiên cứu và phát triển vật liệu 2D.

Hình 6. Cấu trúc vùng năng lượng điện tử  
trong chất rắn

Quá trình tính toán cấu trúc vùng năng lượng gồm các 
bước: Xác định cấu trúc tinh thể, tính toán hàm sóng 
electron, sau đó suy ra mật độ trạng thái (DOS) và 
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dải băng năng lượng. DOS phản ánh số trạng thái mà 
electron có thể chiếm, trong khi dải băng thể hiện sự 
phân bố năng lượng của electron trong vật liệu (Hình 7).

Ngoài ra, phân tích cấu trúc vùng còn đánh giá ảnh 
hưởng của các yếu tố như áp suất, nhiệt độ hoặc pha 
tạp. Ví dụ, áp suất cao có thể làm thay đổi khoảng 
cách nguyên tử, biến đổi vùng cấm và ảnh hưởng đến 
tính chất dẫn điện của vật liệu.

Hình 7. Cấu trúc điện tử của vật liệu 2D  
được tính toán bằng DFT [19]

Phân tích cấu trúc vùng năng lượng còn giúp làm rõ 
các hiện tượng lượng tử như hiệu ứng Hall lượng tử, 
Spin Hall và siêu dẫn, vốn phát sinh từ tương tác phức 
tạp giữa electron và vùng năng lượng. Hiểu rõ các hiệu 
ứng này cho phép khai thác các tính chất mới, đặc biệt 
trong vật liệu 2D ứng dụng cho linh kiện bán dẫn.

Trong công nghiệp, nghiên cứu cấu trúc vùng là nền 
tảng cho thiết kế vật liệu bán dẫn hiệu suất cao, tiết 
kiệm năng lượng và bền vững. Nhờ công nghệ mô 
phỏng tiên tiến, việc tiếp cận cấu trúc vi mô ngày càng 
chính xác, mở ra nhiều đột phá trong khoa học vật liệu 
và công nghệ nano.

4. KẾT LUẬN 

Nghiên cứu này đã làm rõ vai trò của các bước tính 
toán cấu trúc vật rắn - từ tối ưu hóa hình học, đánh 
giá độ bền lý tưởng đến phân tích cấu trúc vùng năng 
lượng - trong việc hiểu và dự đoán tính chất vật liệu 
2D. Phương pháp DFT cho thấy hiệu quả vượt trội 
trong việc mô phỏng các đặc tính vật lý và hóa học ở 
cấp độ nguyên tử, đồng thời cung cấp cơ sở tính toán 
tin cậy cho việc thiết kế vật liệu mới. Nhờ sự phát triển 
của công nghệ mô phỏng và tính toán, khả năng dự 
đoán và điều chỉnh tính chất vật liệu ngày càng chính 
xác, mở ra triển vọng ứng dụng rộng rãi trong các lĩnh 
vực bán dẫn, năng lượng tái tạo và công nghệ cao.
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