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Toém tat

Ly thuyét ham mat do (DFT) da tré thanh mét cdng cu quan trong trong nghién ctru vat liéu hai chiéu (2D), cho
phép du doan chinh xac cac tinh chat vat ly véi chi phi tinh toan hop ly. DFT ¢6 khd ndng mé ta hé thdng vat
thé thong qua mat dd electron thay vi st dung ham séng phurc tap, tir d6 cé thé téi wu héa ciu tric va xac dinh
cac cau hinh 6n dinh cla vat liéu. Phuwong phéap nay hé tro danh gia do bén co hoc va (rng suét héng, déng thoi
cung cap théng tin chi tiét vé& cac déc diém dién tt chinh nhw c4u tric dai, mat do trang thai va do dan dién. Véi
sw phat trién khéng ngirng ctia kha nang tinh toan hién dai, DFT tiép tuc déng vai trd cbt 16i trong viéc hwéng dan
thiét ké va phat trién cac vat liéu 2D mai cho cac ing dung dién tlr va cong nghé nano.

Ttr khéa: Phiém ham mat do; téi wu hba cu tric; tinh chat co hoc; tinh chéat dién to; vat liéu 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. DAT VAN BE Nh¢& sw phat trién ciia cdng nghé may tinh tir thap nién
1980, DFT dwgc ng dung rong rai trong nghién ctru
vat ly chat ran, héa hoc lwong t&r va dic biét 1a khoa
hoc vat liéu. Phwong phap nay cho phép dw doan
chinh xac cac tinh chét quan trong cla vat liéu nhw
cAu tric tinh thé, cAu tric viing nang lwong, tinh chat
dién ti, tir tinh va phan (ng bé méat. DFT khéng chi hé
tro' hiéu rd ban chat vi mé cla vat liéu ma con déng vai
trd dinh hwéng trong thiét ké, phat trién vat lieu maoi
va cung cap hwéng dan quan trong cho thye nghiém
[11, 12].

Ly thuyét phiém ham mat dé (DFT) 1a mét phwong phéap
tinh toan nén tang trong vat ly va khoa hoc vat liéu, cho
phép mé t& hé nhiéu dién tlr théng qua mat do dién tor
thay vi ham séng phirc tap. Nam 1964, Hohenberg va
Kohn da thiét Iap hai dinh Iy co’ ban chirng minh réng
nang lwgng trang thai co’ ban la mét ham cta mat dé
dién t&, tao nén tang ly thuyét cho DFT [1-3]. Tiép do,
phwong phap Kohn-Sham (1965) cung cép quy trinh
tinh toan hiéu qua dé xap xi mat do dién t&, qua dé

DFT dwogc &ng dung rong réi cda phwong phap na 2 .z
) g cung rong P g phap nay Trong nghién ctru nay, DFT dwoc ap dung de toi wu

trong khoa hoc va ky thuét [4-10].

Nguwoi phan bién: 1. PGS.TS. Tran Vé Quéc
2. PGS.TS. Ngé Hiru Manh

hoéa hinh hoc va phan tich cu tric dién tt cta vat liéu
hai chiéu (2D). Vé&i dd chinh xac cao & cap dd nguyén
tlr, phwong phap nay giup xac dinh clu hinh nang
lwong thap nhét, d&c tinh dan dién hodc cach dién,
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clng nhw so sanh véi dir liéu thye nghiém nham hiéu
chinh mé hinh. Két qua thu duwgc gép phan mé rong
hiéu biét vé co ché vat ly co ban va mé ra tiém néng
&ng dung trong phat trién vat liéu ban dan tién tién cho
cac linh vye dién tlr, quang hoc va nang lwgng.

2. PHUONG PHAP LUAN

Quantum Espresso (QE) |a mét phdn mém manh mé
va phé bién trong cong déng nghién ctru vat liéu, duwoc
s dung dé thuwc hién cac phép tinh va mé phéng
cu truc va céc tinh chat co - ly cla vat lieu & cap do
nguyén t&. V&i kha nang tinh toan dwa trén nén tang
DFT, phan mém nay cho phép cac nha khoa hoc kham
pha va phén tich cac dac truwng vat liéu mét cach chi
tiét va chinh xac [3, 4, 10].

Trong qua trinh st dung (QE) dé tinh toan cAu trdc can
bang va dé&c tinh dién t& cta vat liéu, bwdc dau tién la
chuén bj tép dau vao moé ta cau truc tinh thé, bao gdm
cac hang s6 mang, vi tri nguyén t&r va loai nguyén tb.
Tiép theo, can lwa chon cac tham sé tinh toan phu hop,
dé&c biét 1a ham thé ndng va lwdi diém trong khdng gian
k nham mé phdng chinh xac vung Brillouin. Sau khi
cAu tric dwoc tdi wu hdéa dat trang thai can bang qua
trinh tinh toan céu trdc dién t& dwoc thuc hién dé thu
dwoc phd ndng lwong va cac dac trwng dién tir cla
hé vat lieu (Hinh 1). Cac két qua thu duwgc bao gém
cu tric vung nang lwong va mat do trang thai dién to,
doéng vai trd quan trong trong viéc phan tich ban chét
dan dién, ban dan hodc cach dién cla vat liéu.

( Lénh £ 5
Tap tin vdn ban | Téptinvénban |
| I
Input.in - PYX -: output out }
| I
I 1bén |
pw.x <input.in> output.out
\ : !/
& : | a1\
Tap tin di ligu va van ban Lénh : Tép tin dix liéu :
| tmp folder |
Sy phan tan pWX, : :
nang lugng, mat bands.x, ... | Téptinvanban |
d6 dién tich, ... | |
pw.x <input.in> output.out |\ New input.in J'
\ 1an mem vé do t bands.x <bands.in> bands.out Aerr—— ,/

Hinh 1. Quy trinh tinh toan theo DFT st dung
phén mém QE

3. KET QUA VA QUA TRINH I’'NG DUNG

3.1. Ham séng va co s& ly thuyét phiém ham mat do
Twong tw nhu trong cac mé phdng cau truc dién to
nhidu than, cac hat nhan trong phan t& hodc cum
nguyén t&r dwoc xem 1a cb dinh theo xap xi Born-
Oppenheimer, tao nén mot thé ngoai tinh V ma trong
dé céc electron chuyén dong (Hinh 2). Khi do, trang
thai dirng clia hé dién t&r dwg'c moé ta bang ham séng
W(r,, ..., r), thda mén phwong trinh Schrédinger déc
lap th&i gian cho hé nhiéu electron [13]:

I:I‘P:[f’+U+I}]‘P (1)

N ﬁ2 N N
{Z[——VfJ+ZV(13)+ZU(Iq,Q)}‘I’:E‘P 2)
i=I 2m, i=I i<j
Trong d6: v&i hé théng N dién tl, 1a toan t& Hamilton,
E 14 téng ndng lwong, l1a dong nang, la thé nang twong
tac, la nang lwong twong tac gitva cac dién t&r. Cac
toan t& va la cac toan t& phé quat, ap dung cho moi hé
dién tt, trong khi phu thudc vao hé cu thé.

Tuwong tac cla céc dién ti Ly thuyét phiém ham mat o

Hinh 2. M6 hinh chuyén dbi hé twong tac gitra nhiéu
dién tr va DFT [14].

C6 nhiéu phuwong phap dé& gidi phuwong trinh
Schrédinger, tiéu biéu la phwong phap Hartree-Fock
va cac phwong phap hau Hartree-Fock v&i d chinh
xac cao nhwng doi hdi tinh toan I&n, han ché kha nang
ap dung cho hé phtrc tap. DFT cung cap gidi phap
linh hoat va hiéu qua hon béng cach anh xa bai toan
nhiéu vat thé c6 twong tac U, thanh bai toan mot vat
thé khéng c6 twong tac U. Trong DFT, dai lwgng chinh
la mat dd electron n(r), dwgc xac dinh tr ham séng ¥
duwoc chuan hda theo cong thire [13]:

n(r) = NJ.d3r2...J.d3rN‘I’*(r,rz,...rN)\P(r,rz,...rN) 3)

Méi quan hé nay cé thé dao nguoc, nghia 1a, déi voi
mat do trang thai co ban n(r) cho trwde, vé nguyén
tac, co thé tinh todan ham séng trang thai co ban twong
ng ¥(r,,..., r). Noi cach khac, ¥ la mét ham duy
nhéat cta n, [13]:

Y, =Y¥[n,] (4)

Va do d6 gié tri ky vong trang thai co' ban ctia mot O
quan sat dwoc cling 1a mét ham sé cla n,:

O] = (W[ ]|0][]) (5)

Dac biét, nang lwgng & trang thai co’ ban la mét ham
s6 cla ny:

E, =E[no]=<‘P[n0]‘f”+(}+l}“l’[no]> (6)

Sy déng goép clha tiém
<‘P[n0]|f"+(]+1?|\11[n0]> c6 thé dwoc viét rd rang theo

mat dé trang thai co ban n;:

nang bén ngoai

52 Tap chi Nghién ctru khoa hoc, Trudong Dai hoc Sao Do, S6 1 (93) 2026



3
V[no] = IV(r)nO (r)d; 7)
Ni chung hon, sw déng gop clia thé nang ngoai <'{'Mw>
c6 thé dworc viét rd rang theo mat dd trang thai n:

V[n]=[V(mGd; (8)

Cac ham T[n] va U[n] 1a cac ham phd quat, trong khi
VIn] 1a ham khoéng phd quat vi phu thudc vao hé théng
dang nghién ctru. Khi hé théng dwoc xac dinh, nghia la:

E[n]=T[n]+U[n]+ [V ()n(r)d; 9)

V6i n(r), gid s ton tai cac biéu thirc tin cay cho nang
lwong déng hoc T[n] va nang lwong thé nang ngoai
Uln], viéc gidm thiéu ham nang lwong toan phan sé
xac dinh dwgc mat do trang thai co ban n,, tr do suy
ra cac dac trung vat ly cia hé. Bai toan bién thién nay
c6 thé giai bang phuong phap Lagrangian véi cac hé
sb6 nhan. Trwéc tién, xem xét dang ham nang lwong
khong chtra ré rang mot thanh phan ndng lwong twong
tac gilra cac electron [13]:

E [n] :<‘Ps[n]‘f"+l}s (10)

¥, [n])
Trong do:

T : Biéu thj toan t&r dong nang;
V. : Thé nang hiéu dung cta cac hat dang chuyén dong.

Dua trén E, phwong trinh Kohn-Sham cho hé théng
khéng twong tac phu tro nay cé thé dwoc suy ra:

{—f—vumrﬂ@@):q@@) (1)
m

Tao ra cac orbital ¢, tai tao mat do n(r) cia hé nhiéu vat
N 2

thé ban dau n(r) = |p.(r)| .
i=1

Thé ndng ctia mot hat don 18 cé thé duoc viét nhu sau:

V)=V )+ |:(+r)‘” +Vye [n(n)] (12)

O day:

V: Thé nang bén ngoai, sb hang tht hai la sé hang
Hartree mé ta lwc ddy Coulomb gitra cac dién tor va sb
hang cudi cung;

V. Thé nang twong quan trao doi.

Tai day, ,.bao gébm tét ca cac twong tac nhiéu hat.

3.2. Xac dinh diéu kién bién tuan hoan

Trong mé phéng vat lieu 2D bang phan mém QE, viéc
xac dinh diéu kién bién déng vai trd quan trong dam
bdo dod chinh xac. Diéu kién bién tuan hoan thwdng

LIEN NGANH CO KHI - PONG LUC

dwoc ap dung cho hé tinh thé, gitp gidm thiéu khéi
lwong tinh toan béng mo6 phéng vat liéu vo han qua
sw 13p lai 6 don vi, (Hinh 3). Ngwoc lai, nghién ctru bé
mat, cAu tric nano hodc hé khoéng tuan hoan yéu ciu
diéu kién bién khéng tudn hoan d& mé phéng chinh
xac cac hiéu ng bién va tinh chat dién t&, quang hoc.
Viéc lwa chon diéu kién bién phu hop can xem xét ciu
trac hé, twong tac tdm xa va anh hwéng bién, doi hdi
hiéu biét sau vé tinh chét vat liéu.
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Hinh 3. Piéu kién bién tudn hoan
(a) Bén kinh ndng luong tuong téc; (b) Ludi diém k
duoc xac dinh qua phdn mém QE

3.3. T6i wu hoa cau tric cua vat ran

Téi wu héa cdu tric la bwdc quan trong trong moé
phdng vat liéu bang DFT, giup xac dinh ciu hinh bén
ving v&i ndng lwong thdp nhat. Trong QE, chwong
trinh pw.x thwc hién quéa trinh nay bang cach tinh
toan nang lwong toan phan va diéu chinh vi tri nguyén
t&r cling nhu thdng s mang dwa trén cAu tric ban dau.

Tép diu vao can khai bao cac théng sb nhw hang sb
mang, ndng lvong cét va lwdi diém k. Qua trinh téi wu
dwoc Ip lai dén khi hoi tu, sau d6 két qua dwoc phan
tich dé xac nhan cAu truc tdi wu. Néu can, cac tham sb
c6 thé dworc diéu chinh dé cai thién do chinh xac. Quy
trinh nay hé tro dw doan tinh chét vat ly va héa hoc,
gop phan thiét ké vat liéu méi véi d&c tinh mong muén
(Hinh 4).
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Hinh 4. So’ dé tinh toan téi wu héa céu tric vat ran
cda ly thuyét phiém ham mat do

Trong QE, t6i wu hoéa clu tric si dung thuat toan
cwc tiéu hoéa nang lwong BFGS (Broyden-Fletcher-
Goldfarb-Shanno), mét cong cu hiéu quéa cho bai toan
tdi wu héa khong rang budc, dwoc phat trién doc lap
b&i Broyden, Fletcher, Goldfarb va Shanno [15, 16]:

min f(x),x € R" (13)

O day:
f(x) la mot ham tdng quat cé dao ham cép hai lién tuc.
Muc tiéu cla bai toan téi wu 1a tim ra nghiém x” dé dam
bao réng V f(x') = 0. Vé&i gia tri cho trudc 1a X, va gioi
han ban dau H'=V? f(x,) voi (k+1) twong tac cla thuat
toan BFGS:

-1
Xea =% —H, VI(x))
S = Xpen — X
Vi =Vf(x,,,) = Vf(x)

T T
H,s,s, Hy " YiVk
T T

s, Hys, Vi Sk
Ma tran ban dau H,' thwong dwoc coi la boi sb duwong
clia ma tran ddng nhét, nghia la huwéng tim kiém ban
dau sé la hwéng di xubng déc nhéat. Uu diém cua thuat

toan BFGS la khong can phai tinh toan V2 f(x,) cho mbi
lan 13p.

(14)

Hk+1 :Hk -

3.4. Do bén ly twéng cua vat liéu

Do bén ly twdng la moét trong nhirng tinh chét co hoc
quan trong nhét cta vat liéu 2D, phan anh kha nang
chiu rng suét cwe dai trwdc khi xay ra bién dang déo
ho&c pha hiy. Trong vat ly chéat rn va khoa hoc vat
liéu, d3c tinh nay gilr vai trd then chét trong danh gia
do 6n dinh cau truc.

Ly thuyét phiém ham mat do (DFT) la céng cu hiéu qua
dé dy doan dd bén ly twdng, cho phép mé phéng cau
trac dién t& va phan &ng cla vat liéu dwdi ing suét
ma khéng can giai truc tiép phwong trinh Schrédinger
nhi&u hat (Hinh 5).

Phan té N

el

|

- ¢ (N/m)

N

Ung sudt
N

(b)

% 5 10 5 0 35

Rién dang - & (%)
Hinh 5. (a) M6 hinh bién dang; (b) Quan hé (g suét
va bién dang cua vét liéu 2D [17, 18].

3.5. Tinh toan va phan tich cau tric dién tir ctia vat liéu

CAu tric vung nang lwong quyét dinh cac tinh chéat
dién, quang, ttr va nhiét cda vat liéu 2D, déng vai trd
quan trong trong thiét ké vat liéu cho rng dung ban dan
va quang dién. N6 md ta sw phan bd ndng lwong cta
electron gitra viing héa tri, viing cdm va ving dan, cho
phép danh gia kha nang dan dién cda vat liéu (Hinh 6).
DFT la phwong phap hiéu qué dé tinh toan cau tric
vung v&i do chinh xac cao, ngay cang dwgc st dung
réng rai trong nghién ctvu va phat trién vat liéu 2D.

Ving dan

I Ving tréng

Nang luvgng

Ving hoa tri

Mat do dién tur
Hinh 6. Céu truc ving nang lwong dién td
trong chét rén
Qua trinh tinh toan cAu tric ving ndng lwong gdm cac

bwdc: Xac dinh cAu trac tinh thé, tinh toan ham séng
electron, sau dé suy ra mat dé trang thai (DOS) va
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dai bang nang lwvgng. DOS phan anh sb trang thai ma
electron c6 thé chiém, trong khi dai bang thé hién s
phan bd nang lwong cla electron trong vat liéu (Hinh 7).

Ngoai ra, phan tich céu tric vung con danh gia anh
hwéng cla cac yéu td nhu ap suét, nhiét d6 hoac pha
tap. Vi du, ap suét cao c6 thé lam thay déi khoang
cach nguyén tlr, bién ddi ving cdm va anh hudng dén
tinh chat dan dién cla vat liéu.

4 g

\-\~/ \ 4 '

-~

N
L

Nang lugong (eV)

DOS

Hinh 7. Cau truc dién ti cua vat liéu 2D
duoc tinh toan bdng DFT [19]

Phan tich cAu trdc ving nang lwong con gitp lam rd
cac hién twong lwong ti nhw hiéu (ng Hall lwong td,
Spin Hall va siéu dan, vén phat sinh tir twong tac phirc
tap gitra electron va viing nang lwong. Hiéu rd cac hiéu
&ng nay cho phép khai thac cac tinh chat méi, dac biét
trong vat liéu 2D &ng dung cho linh kién ban dan.

Trong cdng nghiép, nghién ctru clu tric vang la nén
tang cho thiét ké vat liéu ban dan hiéu suét cao, tiét
kiem nang lwong va bén virtng. Nhé céng nghé mé
phdng tién tién, viéc tiép can cAu tric vi mé ngay cang
chinh xac, mé ra nhiéu dot pha trong khoa hoc vat liéu
va cdng nghé nano.

4. KET LUAN

Nghién clru nay da lam rd vai tro clia cac budc tinh
toan cau trac vat ran - tir téi wu héa hinh hoc, danh
gia do bén ly twdng dén phan tich ciu trdc ving nang
lwong - trong viéc hiéu va dy doan tinh chat vat liéu
2D. Phwong phap DFT cho thdy hiéu quad vwot troi
trong viéc md phéng cac dac tinh vat ly va hoa hoc &
cép d6 nguyén tir, ddng thdi cung clp co sé tinh toan
tin cay cho viéc thiét ké vat lieu mai. Nhd sw phat trién
cla cong nghé moé phdng va tinh toan, kha nang dw
doan va diéu chinh tinh chéat vat liéu ngay cang chinh
xac, mé ra trién vong (rng dung rong rai trong cac linh
vic ban dan, nang lwong tai tao va cbng nghé cao.
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