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TÓM LƯỢC 

     Đề tài sử dụng lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT), tiến hành tối ưu cấu trúc 

của các tấm PdSe2 (Palladium diselenide) hai chiều (2D p-PdSe2) với đơn lớp 

và đa lớp dạng ngũ giác. Năng lượng liên kết của đơn lớp và năng lượng hình 

thành của đa lớp được tính toán chi tiết và cho thấy mức độ ổn định tốt. Với 

đơn lớp p-PdSe2 năng lượng liên kết là -23.53 eV, năng lượng hình thành sau 

tối ưu của hai lớp ổn định ở mức -16.92 eV và năng lượng hình thành của ba 

lớp là -25.00 eV. Các khoảng cách của đa lớp cũng cho thấy sự ổn định sau tối 

ưu là 3.912 Å, kết quả này phù hợp với khoảng cách các lớp 2D p-PdSe2 mà 

các nhóm thực nghiệm bóc tách được. Điều này chỉ ra rằng, hoàn toàn có thể 

tạo được các vật liệu khối p-PdSe2 từ các tấm 2D xếp chồng lên nhau, tiến tới 

thiết kế các linh kiện điện tử dựa trên các tấm 2D p-PdSe2. Về đặc tính điện tử 

đề tài đã khảo sát cấu trúc vùng và mật độ trạng thái của các tấm 2D p-PdSe2. 

Kết quả khảo sát cho thấy với đơn lớp và hai lớp 2D p-PdSe2 độ rộng vùng 

cấm trong khoảng 1.10 eV, thể hiện đặc tính bán dẫn cho lớp vật liệu này. Phổ 

hấp thụ quang với kết quả hấp thụ ánh sáng mạnh nhất ở vùng ánh sáng khả 

kiến, hứa hẹn tiềm năng cho các ứng dụng quang điện tử. 

 


