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ABSTRACT 

In this study, electronic and optical properties of the penta-graphene 

quantum dots with different sizes or doping by boron (B), nitrogen (N), 

boron – nitrogen (BN) at various positions are systematically 

investigated by using the density functional theory in combination with 

the non-equilibrium Green’s function formalism. Specifically, band 

structure, density of states, and absorption spectra of all samples are 

studied in detail. The result shows that electronic and optical properties 

of the penta-graphene quantum dots not only depend on quantum dot 

sizes but also dopants. The diversity of electronic and optical properties 

of the studied samples demonstrates the penta-graphene quantum dots 

as an excellent candidate for developing electro-optic device. 

TÓM TẮT 

Trong nghiên cứu này, đặc tính điện tử và tính chất quang của chấm 

lượng tử penta-graphene với kích thước khác khau hoặc được pha tạp 

boron (B), nitrogen (N) và đồng pha tạp boron - nitrogen (BN) tại các 

vị trí khác nhau được khảo sát một cách có hệ thống bằng cách sử dụng 

lý thuyết phiếm hàm mật độ và hàm Green không cân bằng. Cụ thể, cấu 

trúc vùng, mật độ trạng thái, phổ hấp thụ của tất cả mẫu được nghiên 

cứu một cách chi tiết. Kết quả cho thấy đặc tính điện tử và tính chất 

quang của chấm lượng tử penta-graphene không những phụ thuộc vào 

kích thước mà còn phụ thuộc vào loại nguyên tố và vị trí pha tạp. Sự đa 

dạng về đặc tính điện tử và tính chất quang của các mẫu nghiên cứu cho 

thấy chấm lượng tử penta-graphene là một ứng viên sáng giá cho sự 

phát triển các thiết bị quang điện tử. 

1. ĐẶT VẤN ĐỀ 

Ngày nay, vật liệu cấu trúc nano là một trong 

những vật liệu chính được sử dụng trong thiết kế 

cảm biến điện hóa và sinh học (Schedin et al., 2007; 

Myung et al., 2012). Việc phát triển các vật liệu cấu 

trúc nano với mục tiêu giảm kích thước và tăng hiệu 

suất linh kiện luôn là vấn đề được quan tâm. Trong 

số những dạng vật liệu đã được phát triển, carbon và 

các dạng thù hình của chúng đóng một vai trò quan 

trọng. Năm 2004, việc chế tạo graphene từ đơn lớp 

graphite được thực hiện thành công bởi Novoselov 

và Geim (Novoselov, 2004; Novosolov et al., 2005). 

Hai nhà khoa học làm việc tại đại học Manchester 

với giải thưởng Nobel Vật lý cho công trình trên. 

Công trình này đã mở ra một bước phát triển mới 

cho ngành khoa học vật liệu và nhiều hoạt động 

nghiên cứu đối với vật liệu này vẫn đang được tiếp 

tục một cách mạnh mẽ trên thế giới cho đến thời 

điểm hiện tại. Mặc dù có nhiều ứng dụng khác nhau, 
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graphene là một dạng vật liệu hai chiều không có độ 

rộng vùng cấm (Abdelati et al., 2021). Vì vậy, để có 

thể ứng dụng trong các thiết bị quang điện tử, việc 

nghiên cứu graphene được mở rộng cho các dạng 

cấu trúc khác nhau để tìm kiếm những đặc tính điện 

tử và quang học mới. Cụ thể, các nghiên cứu về cấu 

trúc và tính chất được thực hiện trên vật liệu 

graphene hai chiều có sai hỏng (khuyết), thay đổi sự 

tôi hóa biên, được pha tạp, … (Banhart et al., 2011; 

Weerasinghe et al., 2018; Kaykılarlı et al., 2020). 

Cấu trúc graphene một chiều cũng thu hút được 

nhiều sự quan tâm với các nghiên cứu tương ứng với 

vật liệu graphen hai chiều (Kang et al., 2019; Narin 

et al., 2019; Rui et al., 2021). Gần đây, các nghiên 

cứu lý thuyết cho thấy chấm lượng tử graphene có 

thể được ứng dụng rộng rãi trong lĩnh vực quang 

điện tử và điện hóa (Hosseini et al., 2015; Kermani 

et al., 2017; Mehrzad-Samarin et al., 2017; Salehnia 

et al., 2017; Sohal et al., 2021). Như một cấu trúc 

không chiều, chấm lượng tử graphene bền về mặt 

hóa học và sở hữu hiệu ứng giam cầm lượng tử. Sự 

thay đổi độ rộng vùng cấm trong chấm lượng tử 

graphene có thể được thực hiện khi thay đổi kích 

thước, tôi hóa biên, … (Sohal et al., 2021). Đặc tính 

này mở rộng những ứng dụng của chấm lượng tử 

graphene trong các linh liện quang điện tử. Thêm 

vào đó, việc chế tạo thành công chấm lượng tử 

graphene trong thực nghiệm bằng nhiều phương 

pháp và vật liệu nền khác nhau đã tạo động lực phát 

triển cho vật liệu chấm lượng tử tương tự graphene 

(Sohal et al., 2021). 

Năm 2015, vật liệu penta-graphene, một dạng 

thù hình mới nhất của carbon được tìm thấy với một 

số tính chất điện, nhiệt và quang độc đáo đã và đang 

thu hút được nhiều sự quan tâm (Shunhong et al., 

2015). Khác với graphene, penta-graphene có độ 

rộng vùng cấm khoảng 3,25 eV và chứa cả hai loại 

lai hóa sp2 và sp3. Các nghiên cứu trong và ngoài 

nước về cấu trúc và tính chất của vật liệu penta 

graphene được thực hiện cho cấu trúc hai chiều và 

một chiều bằng cách thay đổi độ rộng chuỗi, pha tạp, 

sai hỏng, thay đổi tôi hóa biên, … cho thấy sự đa 

dạng trong đặc tính điện tử và tính chất vận chuyển 

của cấu trúc này (Shahrokhi, 2017; Tien et al., 2019; 

Dos Santos et al., 2020; Tien et al., 2020). Hiện nay, 

các cấu trúc penta thế hệ tiếp theo như penta-CN2 

(pCN2), penta-CB2 (pCB2), penta-SiC2 (pSiC2), 

penta-SiN2 (pSiN2) đang được các nhóm nghiên cứu 

lý thuyết khảo sát đặc tính điện tử, tập trung vào cấu 

trúc hai chiều và một chiều (Liu et al., 2016; Kumar 

et al., 2021) và sự thành công trong việc tổng hợp 

vật liệu penta PdSe2 (Kuklin et al., 2020) đã mở ra 

những hướng phát triển mới cho nhóm vật liệu 

penta. Trong nghiên cứu này, đặc tính điện tử và tính 

chất quang của chấm lượng tử penta-graphene được 

thay đổi kích thước và pha tạp B, N hoặc đồng pha 

tạp BN được khảo sát. Kết quả thu được cho thấy độ 

rộng vùng cấm của chấm lượng tử penta-graphene 

thay đổi theo kích thước. Thêm vào đó, sự đa dạng 

về tính điện tử và tính chất quang của chấm lượng 

tử penta-graphene phụ thuộc vào nguyên tố và vị trí 

tạp đã được thu nhận.  

  

Hình 1. Cấu trúc của các chấm lượng tử penta-graphene với kích thước thay đổi  

(Hình cầu màu xám và màu tím lần lượt tương ứng với các nguyên tử carbon lai hóa sp3 và sp2. Hình cầu màu trắng 

tương ứng với nguyên tố hydro.)  
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2. THIẾT LẬP MÔ HÌNH VÀ TÍNH TOÁN 

Từ cấu trúc penta-graphene 2D, chấm lượng tử 

penta-graphene (PGQDs) với bốn kích thước khác 

nhau (PGQD-5, PGQD-12, PGQD-21 và PGQD-

36) được tạo thành. Tiếp theo, các cấu trúc này được 

tối ưu qua phần mềm CASTEP bằng phương pháp 

DFT sử dụng gần đúng gradient tổng quát của 

Perdew Burker Ernzerhof (PBE) với điều kiện: k-

point 1x1x3 và cutoff energy 600 eV. Trong cấu trúc 

đã tối ưu, cấu trúc PGQD-5 được pha tạp lần lượt 

các nguyên tố nhóm III: nitrogen (N), boron (B) 

hoặc đồng pha tạp nitrogen, boron (NB) tại vị trí 

carbon lai hóa sp3 và sp2 với ký hiệu tương ứng như 

Hình 2, lần lượt là: N1, N2, B1, B2, N1B2 và N2B1. 

Sáu cấu trúc trên được tối ưu với cùng điều kiện như 

cấu trúc PGQD-5. Tất cả các cấu trúc khảo sát được 

thụ động hóa biên bằng hydro. Để tránh tương tác 

giữa các “ảnh” của cấu trúc, vùng chân không 15 Å 

được áp vào theo ba phương x, y, z của các mẫu 

nghiên cứu.  

 

Hình 2. Cấu trúc của các mẫu PGQD-5 được pha tạp N, B và đồng pha tạp BN  

(Hình cầu màu xám và màu tím lần lượt tương ứng với các nguyên tử carbon lai hóa sp3 và sp2. Hình cầu màu trắng, 

màu xanh dương và màu da lần lượt là nguyên tố hydro, nitrogen và boron.) 

Tính chất quang của vật liệu được xác định thông 

qua hàm phức điện môi (Singh et al., 2016): 

 ( ) ( ) ( ) ,1 2i     = +          (1) 

với 
( )1 ,  ( )2 

 là phần thực và phần ảo của 

hàm điện môi.  

Sự liên hệ giữa hàm điện môi và hàm đáp ứng 

được thể hiện qua phương trình: 

( ) ( )1 ,   = +                          (2) 

trong phương trình   là tần số photon ánh sáng 

tới. Hàm ( )  được xác định bởi hệ thức Kubo-

Greenwood (Monshi et al., 2018). Từ việc xác định 

hàm điện môi, chúng ta có thể xác định hệ số tắt dần, 

từ đó xác định hệ số hấp thụ của vật liệu qua các 

phương trình sau:       

2 2
1 2 1 ,

2 2

  


+
= −       (3) 

 
2

,
c


 =                   (4) 

với c  là vận tốc ánh sáng trong chân không.  

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

3.1. Đặc tính điện tử 

Để khảo sát sự bền vững của các cấu trúc, năng 

lượng liên kết BE  của các mẫu nghiên cứu được xác 

định theo công thức sau (Yuan et al., 2017): 

( )

XHC

XXHHCCtotal
B

nnn

EnEnEnE
E

++

−−−
=

(7)  

với totalE là năng lượng tổng cho mỗi chấm 

lượng tử đang xét; CE , HE và XE lần lượt là năng 

lượng của các nguyên tử C, H và X (B, N); Cn , Hn

và Xn lần lượt là số nguyên tử C, H và X tương ứng. 

Kết quả tính số cho thấy năng lượng liên kết của 

PGQD-5, PGQD-12, PGQD-21 và PGQD-36 lần 

lượt là -5,879 eV, -6,481 eV, -6,831 eV và -7,216 
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eV. Đối với các mẫu PGQD-5 được pha tạp B, N 

hoặc đồng pha tạp BN, giá trị này lần lượt như sau -

5.93 eV, -5,99 eV, -6,5 eV, -6,59 eV, -6,90 eV và -

7,20 eV tương ứng các mẫu N1, N2, B1, B2, N1B2 

và N2B1. Từ các giá trị trên, có thể thấy rõ, khi kích 

thước của chấm lượng tử tăng thì năng lượng liên 

kết giảm và PGQD-36 là cấu trúc ổn định nhất về 

mặt nhiệt động học với năng lượng liên kết xấp xỉ -

7,20 eV. Đối với các chấm lượng tử được pha tạp B 

và N, năng lượng liên kết ở các mẫu pha tạp tại hai 

vị trí tương ứng carbon có lai hóa sp2 và sp3 có sự 

khác biệt không đáng kể. Các mẫu chấm lượng tử 

đồng pha tạp N1B2 và N2B1 thể hiện sự ổn định hơn 

so với các mẫu pha tạp đơn.  

Bảng 1 cung cấp thông số về độ dài liên kết trung 

bình của từng loại liên kết trong mẫu. Cụ thể, độ dài 

trung bình của từng loại liên kết được xác định bằng 

trung bình cộng của tất cả các liên kết đó trong mẫu. 

Độ dài liên kết trung bình giữa hai carbon có lai hóa 

sp2, giữa hai carbon có lai hóa sp3, giữa carbon có 

lai hóa sp2 và sp3, giữa carbon có lai hóa sp2 và hydro 

ở biên, giữa carbon có lai hóa sp3 và hydro ở biên 

trước và sau tối ưu được ký hiệu lần lượt là sp2- sp2, 

sp3- sp3, sp2- sp3, sp2-biên và sp3-biên. Có thể nhận 

thấy, độ dài liên kết trung bình của sp2- sp3 và sp2-

biên có sự thay đổi đáng kể so với các độ dài trung 

bình còn lại khi kích thước chấm lượng tử thay đổi.  

Bảng 1. Độ dài liên kết trung bình của các chấm lượng tử penta-graphene có kích thước thay đổi (tính 

bằng đơn vị Å) 

                         Mẫu 

Liên kết            
PGQD-5 PGQD-12 PGQD-21 PGQD-36 

Trước tối ưu     

sp2-sp2 1,350 1,346 1,346 1,346 

sp2-sp3 1,556 1,548 1,547 1,541 

sp3-sp3 1,539 1,552 1,552 1,542 

sp2-biên 1,140 1,140 1,140 1,140 

sp3-biên 1,140 1,140 1,140 1,140 

Sau tối ưu     

sp2-sp2 1,339 1,342 1,345 1,346 

sp2-sp3 1,511 1,503 1,527 1,500 

sp3-sp3 1,555 1,569 1,566 1,583 

sp2-biên 1,091 1,092 1,092 1,091 

sp3-biên 1,102 1,102 1,103 1,103 

Bảng 2. Độ dài liên kết trung bình của các mẫu PGQD-5 được pha tạp N, B hoặc đồng pha tạp BN (tính 

bằng đơn vị Å) 

                Mẫu 

Liên kết    
N1 N2 B1 B2 N1B2 N2B1 

Trước tối ưu       

sp2-sp2 1,346 1,346 1,346 1,346 1,346 1,346 

sp2-sp3 1,539 1,539 1,539 1,539 1,539 1,539 

sp3-sp3 1,543 1,543 1,543 1,543 1,543 1,543 

sp2-biên 1,558 1,558 1,558 1,558 1,558 1,558 

sp3-biên 1,553 1,553 1,553 1,553 1,553 1,553 

Sau tối ưu       

sp2-sp2 1,390 1,378 1,527 1,457 1,302 1,390 

sp2-sp3 1,479 1,514 1,5285 1,555 1,4695 1,479 

sp3-sp3 1,547 1,575 1,547 1,527 1,677 1,548 

sp2-biên 1,053 1,098 1,150 1,147 1,060 1,053 

sp3-biên 1,102 1,160 1,109 1,081 1,142 1,103 
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Hình 3. Cấu trúc vùng của các chấm lượng tử penta-graphene với kích thước thay đổi  

   

Hình 4. Cấu trúc vùng của các mẫu PGQD-5 được pha tạp N, B và đồng pha tạp BN  

Ảnh hưởng của nguyên tố tạp và vị trí tạp lên cấu 

trúc vùng của PGQD-5 được trình bày trong Hình 4. 

Chúng ta có thể quan sát được sự khác biệt rõ rệt về 

độ rộng vùng cấm cũng như số trạng thái quanh mức 

Fermi. Cụ thể, ở hai mẫu PGQD-5 được pha tạp N 

(N1, N2), độ rộng vùng cấm khi pha tạp ở vị trí 

carbon sp2 lớn hơn khi pha tạp ở vị trí carbon. Tuy 

nhiên, ở hai mẫu pha tạp B (B1 và B2), độ rộng vùng 

cấm lại gần như tương đồng. Việc đồng pha tạp N 

và B, làm cho độ rộng vùng cấm xấp xỉ giá trị trung 

bình cộng của độ rộng vùng cấm khi pha tạp đơn. 

Điều này được dự đoán do nguyên tố B thuộc nhóm 

III trong khi nguyên tố N lại thuộc nhóm V. Do đó, 

khi đồng pha tạp với lượng nguyên tử tương ứng vào 

PGQDs sẽ thu được giá trị khe năng lượng như kết 

quả khảo sát. Ngoài ra, đồ thị mật độ trạng thái tổng 

và mật độ trạng thái riêng của các mẫu ở Hình 5 và 

Hình 6 cũng góp phần lý giải hình ảnh cấu trúc vùng. 

Đồ thị Hình 6 cho thấy khi thay đổi vị trí pha tạp, sự 

đóng góp của N và B khác nhau dẫn đến sự khác biệt 

trong cấu trúc vùng ở các mẫu N1, N2, B1 và B2. 

Đối với cấu trúc của hai mẫu đồng pha tạp N1B2 và 

N2B1, sự đóng góp của B vào các mức trạng thái 

quanh mức Fermi luôn vượt trội hơn so với sự đóng 

góp của N.  

Như vậy, kết quả khảo sát cho thấy kích thước, 

loại nguyên tố pha tạp và vị trí tạp đều có ảnh hưởng 

đến cấu trúc vùng của PGPQs. Những ảnh hưởng 

này được làm rõ thêm ở các đồ thị mật độ trạng thái 

tổng và mật độ trạng thái riêng. Việc thay đổi đặc 

tính điện tử này được dự đoán sẽ ảnh hưởng lên tính 

chất vận chuyển và tính chất quang của vật liệu.  
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Hình 5. Mật độ trạng thái tổng (DOS) và mật độ trạng thái riêng (PDOS) của các chấm lượng tử 

penta-graphene có kích thước thay đổi 
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Hình 6. Mật độ trạng thái tổng (DOS) và mật độ trạng thái riêng (PDOS) của các mẫu PGQD-5 được 

pha tạp N (a, b), B (c, d) và đồng pha tạp BN (e, f) 

3.2. Phổ hấp thụ  

Phổ hấp thụ của các chấm lượng tử penta-

graphene có kích thước thay đổi được mô tả trong 

Hình 7. Kết quả tính số cho thấy tất cả các chấm 

lượng tử được khảo sát đỉnh hấp thụ mạnh nằm trong 

khoảng 12,5 eV. Tất cả các chấm lượng tử trên cũng 

xuất hiện đỉnh hấp thụ khởi phát tương ứng với năng 

lượng xấp xỉ 5 eV. Tuy nhiên, đỉnh hấp thụ khởi phát 

này lại không xuất hiện trên cùng một phương. Cụ 

thể, ở mẫu PGQD-5, đỉnh hấp thụ khởi phát chỉ quan 

sát được theo phương Oy; ở mẫu PGQD-12, đỉnh 

hấp thụ khởi phát lại xuất hiện trên hai phương Oy 

và Oz; trong khi với hai mẫu PGQD-21 và PGQD-

36, đỉnh hấp thụ này lại quan sát được trên cả ba 

phương Ox, Oy lẫn Oz. Điều này cũng cho thấy các 

mẫu khảo sát có tính dị hướng khi quan sát phổ hấp 

thụ.  
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Hình 7. Phổ hấp thụ của các chấm lượng tử penta-graphene có kích thước thay đổi 

Khi chấm lượng tử PGQD-5 được pha tạp B, N 

hoặc đồng pha tạp BN, ta vẫn quan sát được đỉnh 

hấp thụ chính trong khoảng năng lượng 12,5 eV 

(Hình 8). Tuy nhiên, các đỉnh hấp thụ khởi phát xuất 

hiện các đỉnh phổ thuộc vùng khả kiến và sự bất 

đẳng hướng được thể hiện trên cả ba phương. Cụ 

thể, đối với các mẫu PGQD-5 có nguyên tố tạp B ở 

vị trí carbon lai hóa sp3 (B1), ta có thể quan sát được 

đỉnh phổ với bước sóng khoảng 580 nm theo phương 

Oy và Oz, trong khi đó mẫu chứa B ở vị trí carbon 

lai hóa sp2 (B2), phổ hấp thụ với bước sóng xấp xỉ 

380 nm xuất hiện theo hai phương tương ứng (Hình 

9). Đối với hai mẫu đồng pha tạp N1B2 và N2B1, 

các đỉnh phổ với bước sóng ở vùng tử ngoại gần 

cũng được quan sát thấy trên hai phương Oy và Oz. 

Đối với các chấm lượng tử được pha tạp N, đỉnh phổ 

khởi phát được ghi nhận ở vùng tử ngoại, với bước 

sóng ngắn nhất trong các mẫu pha tạp được khảo sát, 

dao động trong khoảng từ 230 nm đến 280 nm. 

 

Hình 8. Phổ hấp thụ của các chấm lượng tử penta-graphene được pha tạp N (a, b), B (c, d) và đồng 

pha tạp BN (e, f)  
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Các kết quả thu được đã thể hiện sự ảnh hưởng 

của nguyên tố và vị trí tạp đến tính chất điện tử và 

tính chất quang của chấm lượng tử penta-graphene. 

Sự thu hẹp cấu trúc vùng khi pha tạp làm cho sự 

chuyển dời từ vùng hóa trị lên vùng dẫn của điện tử 

nhạy hơn, dẫn đến có thể làm tăng những chuyển dời 

khả dĩ, từ đó tăng số đỉnh phổ quan sát được. Ngoài 

ra, những thay đổi trong tính chất điện tử của các 

mẫu PGQD chứa tạp N, B hoặc NB cũng cho ta thu 

được sự dịch chuyển đỉnh phổ về vùng khả kiến từ 

vùng tử ngoại của mẫu PGQD-5 thuần (Hình 9). 

 

Hình 9. Vị trí đỉnh phổ hấp thụ của các chấm lượng tử penta-graphene được pha tạp N (a, b), B (c, d) 

và đồng pha tạp BN (e, f)  

4. KẾT LUẬN  

Tóm lại, trong nghiên cứu này, đặc tính điện tử 

và tính chất quang của chấm lượng tử penta-

graphene với kích thước khác nhau, hoặc được pha 

tạp N, B ở hai vị trí carbon lai hóa sp3 và sp2 hay 

đồng pha tạp NB ở hai vị trí này đã được khảo sát 

chi tiết. Kết quả cho thấy độ rộng vùng cấm giảm 

khi kích thước mẫu tăng. Đối với các mẫu PGQD-5 

pha tạp, độ rộng vùng cấm luôn giảm so với mẫu 

thuần. Những phân tích mật độ trạng thái và mật độ 

trạng thái riêng đã góp phần kiến giải những thay 

đổi trong cấu trúc vùng. Từ phổ hấp thụ, việc pha 

tạp hoặc đồng pha tạp đã làm xuất hiện các đỉnh phổ 

ở vùng khả kiến với bước sóng từ 380 nm đến 580 

nm tùy thuộc vào vị trí và nguyên tố tạp. Những thay 

đổi trong đặc tính điện tử và tính chất quang của 

chấm lượng tử penta-graphene khi thay đổi kích 

thước, nguyên tố và vị trí tạp có thể làm nền tảng 

cho những nghiên cứu tiếp theo hoặc định hướng 

ứng dụng PGQDs cho những thiết bị quang điện tử.  
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