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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 dạng -PdPSe (Palladium phosphoselenide) hai chiều (2D p-

PdPSe) 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-PdPSe năng lượng liên kết là -4.58 eV, năng 

lượng hình thành sau tối ưu của hai lớp ổn định ở mức -11.40 eV và năng 

lượng hình thành của ba lớp là -17.95 eV. Các khoảng cách của đa lớp cũng 

cho thấy sự ổn định sau tối ưu là 3.366 Å, kết quả này phù hợp với khoảng 

cách các lớp 2D p-PdPSe đã được tổng hợp từ thực nghiệm. Điều này chỉ ra 

rằng, hoàn toàn có thể tạo được các vật liệu khối p-PdPSe từ các tấm 2D xếp 

chồng lên nhau, tiến tới thiết kế các linh kiện điện tử dựa trên các tấm 2D p-

PdPSe. Về đặc tính điện tử đề tài đã khảo sát cấu trúc vùng và mật độ trạng 

thái của các tấm 2D p-PdPSe. Kết quả khảo sát cho thấy tất cả các lớp đơn và 

đa lớp đều thể hiện đặc tính kim loại. Đề tài khảo sát phổ hấp thụ quang với 

kết quả ở cả đơn và đa lớp đều hấp thụ ánh sáng mạnh nhất ở vùng hồng ngoại 

gần, hứa hẹn tiềm năng cho các ứng dụng quang điện tử. Về tính chất vận 

chuyển điện tử ghi nhận hiệu ứng điện trở vi phân âm trong khoảng điện áp từ 

0.15 V đến 0.8 V cho cấu trúc p-PdPSe đơn lớp, ngoài ra có sự tăng cường 

đáng kể cưởng độ dòng (109 lần) của mô hình thiết bị dựa trên hai lớp so với 

cấu trúc đơn lớp p-PdPSe. Ngoài ra, đề tài còn nghiên cứu bổ sung về ứng 

dụng của mô hình máy học trong mô phỏng và tính toán vật liệu. 
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ABSTRACT 

This study utilizes Density Functional Theory (DFT) to perform structural 

optimization of two-dimensional (2D) pentagonal Palladium Phosphoselenide (p-

PdPSe) in monolayer and multilayer configurations. The binding energy of the 

monolayer and the formation energies of the multilayers were calculated in detail, 

indicating their high stability. The binding energy for the p-PdPSe monolayer is -

4.58 eV. The formation energy for the optimized bilayer is -11.40 eV, and for the 

trilayer, it is -17.95 eV. The optimized interlayer distance of the multilayer 

structure is 3.366 Å, which agrees well with experimental data for synthesized 

2D p-PdPSe layers. This suggests the feasibility of fabricating bulk p-PdPSe 

materials by stacking these 2D sheets, paving the way for the design of electronic 

devices based on 2D p-PdPSe. Regarding electronic properties, the study 

investigated the band structure and density of states (DOS) of the 2D p-PdPSe 

sheets. The results show that all monolayer and multilayer configurations exhibit 

metallic characteristics. The investigation of the optical absorption spectrum 

reveals that both monolayer and multilayers strongly absorb light, primarily in 

the near-infrared (NIR) region, showing promise for optoelectronic applications. 

In terms of electronic transport properties, a negative differential resistance 

(NDR) effect was observed in the monolayer p-PdPSe structure within the 

voltage range of 0.15 V to 0.8 V. Furthermore, a significant current enhancement 

(10⁹ times) was noted in the bilayer-based device model compared to its 

monolayer counterpart. Additionally, the study includes a supplementary 

investigation into the application of machine learning models for materials 

simulation and calculation. 


