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TOM LUQC

Pé tai sir dung ly thuyét phiém ham mat d6 (DFT), tién hanh téi wu cau tric
cua c4c tam PdSe; (Palladium diselenide) hai chiéu (2D p-PdSez) véi don 16p
va da 16p dang ngii gidc. Nang luong lién két caa don 16p va ning luong hinh
thanh caa da 16p duoc tinh toan chi tiét va cho thdy mic d6 6n dinh tot. Véi
don 16p p-PdSe; niang luong lién két 1a -23.53 eV, niang luong hinh thanh sau
t6i wu cia hai 16p 6n dinh & mac -16.92 eV va nang lwong hinh thanh caa ba
16p 14 -25.00 eV. Cac khoang cach cua da 16p ciing cho thay sy 6n dinh sau téi
wu 1 3.912 A, két qua ndy phu hop véi khoang cach cac 16p 2D p-PdSe, ma
cac nhom thuc nghiém baoc tach dugc. Piéu nay chi ra rang, hoan toan co thé
tao duoc cac vat lidu khdi p-PdSe; tir cac tam 2D xép chong Ién nhau, tién toi
thiét ké cac linh kién dién tir dua trén cac tim 2D p-PdSe,. Vé dic tinh dién tu
dé tai da khao sat cu trdc ving va mat do trang thai cua cac tim 2D p-PdSe:.
Két qua khao sat cho thay véi don 16p va hai 16p 2D p-PdSe; d6 rong ving
cam trong khoang 1.10 eV, thé hién dic tinh ban dan cho I6p vat liéu nay. Pho
hap thu quang vai két qua hap thu anh sang manh nhat ¢ ving anh sang kha

kién, hira hen tiém nang cho cac (ng dung quang dién ti.
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