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Supporting Information 

ABSTRACT: By using ab initio 

calculations, we predict that a 

vertical electric field is able to open a 

band gap in semimetallic single-layer 

buckled silicene and germanene. The 

sizes of the band gap in both silicene 

and germanene increase linearly with 

the electric field strength. Ab initio 

quantum transport simulation of a 

dual-gated silicene field effect 

transistor confirms that the vertical 

electric field opens a transport gap, 

and a significant switching effect by 

an applied gate voltage is also 

observed. Therefore, biased single-

layer silicene and germanene can 

work effectively at room temperature 

as field effect transistors. 

 

 

Graphene has attracted great interest 

recently for its exceptional electronic 

properties.1 -4 For instance, its 

charge carriers are massless Dirac 

fermions, leading to a mobility up to 

15 000 cm2 V-1 s-1 for graphene on 

SiO2 substrate and 200 000 cm2 V-1 

s-1 for suspended sample.1-4 

However, the promising application 

of graphene in present electronic 

devices, like field effect transistor 

(FET), still relies on the opening and 

controlling of the band gap. 

Although a band gap is opened in 

bilayer and multilayer graphene 

under an external vertical electric 

field due to the inversion symmetry 

breaking,5 9 monolayer graphene 

remains zero-gap semimetallic 

because its two sub-lattices remain 

Độ rộng vùng cấm tùy chỉnh trong 

Silicene và Germanene 

Tunable: tùy chỉnh, thay đổi được  

Thông tin hỗ trợ 

TÓM TẮT: Thông qua việc sử dụng 

tính toán ab initio (tính toán dựa trên 

nguyên lý đầu), chúng tôi dự đoán 

rằng một trường dọc có thể mở vùng 

cấm trong silicene và germanene 

dạng cong đơn lớp bán kim loại. 

Kích thước của độ rộng vùng cấm 

trong cả silicene và  germanene tăng 

tuyến tính theo cường độ điện 

trường. Mô phỏng vận chuyển lượng 

tử Ab initio của transistor hiệu ứng 

trường bằng vật liệu silicene hai 

cổng khẳng định rằng trường điện 

dọc mở ra một khe vận chuyển và 

chúng tôi cũng đã quan sát được hiệu 

ứng chuyển mạch rõ nét khi áp vào 

một điện áp cổng. Do đó, silicene và 

germanene đơn lớp phân cực có thể 

hoạt động hiệu quả ở nhiệt độ phòng 

như các transistor hiệu ứng trường . 

Graphene đã thu hút được nhiều sự 

quan tâm do các tính chất điện tử 

khác thường của nó.1-4 Ví dụ, các 

hạt tải điện của nó là các fermion 

Dirac không có khối lượng , nên độ 

linh động lên đến 15 000 cm
2
 V

-1
s

-1
 

đối với graphene trên đế SiO2 và 

200000 cm
2
 V

-1
s

-1
 trong các mẫu 

dạng huyền phù.1 -4 Tuy nhiên , ứng 

dụng hiện tại của graphene trong các 

thiết bị điện tử hiện nay, chẳng hạn 

như transistor hiệu ứng trường 

(FET), vẫn lệ thuộc vào việc mở và 

điều khiển độ rộng vùng cấm. Mặc 

dù chúng ta có thể mở độ rộng vùng 

cấm trong graphene hai lớp hoặc 

nhiều lớp bằng một điện trường 

ngoài hướng theo chiều dọc để phá 

vỡ đối xứng nghịch đảo, 5 9  

graphene đơn lớp vẫn là bán kim loại 



equivalent under an external vertical 

electric field. Consequently, biased 

monolayer graphene cannot be 

operated effectively as a FET at 

room temperature. Other group IV 

elements, such as silicon and 

germanium, also have stable 

honeycomb monolayers (namely 

silicene and germanene).10'11 

Synthesis of pristine,12 Mg-doped13 

and hydrogenated14 silicene, and 

pristine silicene nanoribbon15 have 

been reported. Unlike planar 

graphene monolayers, the most 

stable silicene and germanene 

monolayers prefer a low-buckled 

(LB) structure (silicene and 

germanene referred to in the 

following are those with LB 

structure). The electronic structures 

of the silicene and germanene are 

quite similar to that of 

graphene.10'11 Namely, silicene and 

germanene are zero-gap 

semimetallic, and their charge 

carriers are also massless fermions 

because their n and n* bands are 

linear at the Fermi level (Ef). When a 

vertical electric field is applied, the 

atoms in a buckled structure are no 

longer equivalent, and a band gap 

opening may become possible in 

silicene and germanene. If so, one 

can fabricate an FET operating at 

room temperature out of pure 

silicene and germanene. 

 

 

 

In this Letter, we investigate the 

effects of a vertical electric field on 

silicene and germanene by means of 

the density functional theory (DFT) 

and the nonequilibrium Green's 

có độ rộng vùng cấm bằng không vì 

hai mạng con của nó vẫn tương 

đương dưới tác dụng của một trường 

điện bên ngoài hướng theo chiều dọc. 

Do đó, graphene đơn lớp phân cực 

không thể hoạt động hiệu quả như 

FET ở nhiệt độ phòng. Những 

nguyên tố nhóm IV khác, chẳng hạn 

như silic và germani cũng có các cấu 

trúc đơn lớp dạng tổ ong ổn định ( cụ 

thể là silicene và germanene ) .10 '11 

Việc tổng hợp thành công silicene 

thuần túy 12   pha tạp Mg13 và hidro 

hóa14, dải nano silicene thuần túy 15 

đã được báo cáo. Không giống như 

các đơn lớp graphene phẳng, đa số 

các đơn lớp germanene và silicene 

ổn định được ưa chuộng hơn cấu trúc 

cong thấp (LB) (trong những phần 

sau silicene và germanene mà chúng 

ta đề cập đến là những cấu trúc đó 

cùng với cấu trúc LB ). Các cấu trúc 

điện tử của silicene và germanene 

khá giống với graphene.10 '11 Cụ 

thể, silicene và germanene là bán 

kim loại có độ rộng vùng cấm bằng 

không, và các hạt tải điện của chúng 

cũng là các fermion không có khối 

lượng bởi vì các vùng  và  của 

chúng tuyến tính tại mức Fermi (Ef). 

Khi một điện trường dọc được áp 

vào, các nguyên tử trong cấu trúc 

cong không còn tương đương, và 

chúng ta có thể mở rộng vùng cấm 

trong silicene và germanene được. 

Nếu vậy, chúng ta có thể chế tạo 

được FET hoạt động ở nhiệt độ 

phòng từ silicene và germanene tinh 

khiết. 

Trong Letter này, chúng tôi khảo sát 

ảnh hưởng của điện trường dọc đến 

silicene và germanene bằng lý thuyết 

hàm mật độ (DFT) và phương pháp 

hàm Green không cân bằng (NEGF ) 



function (NEGF) method. 

A band gap is unambiguously 

opened, and its size and the effective 

carrier mass increase linearly with 

the electric field strength. The effects 

ofthe vertical electric field on the 

transport properties of silicene are 

subsequently examined by 

fabricating a prototype of dual-gated 

silicene FET. A transport gap 

induced by perpendicular electric 

field is found, accompanied by 

significant switching effects by gate 

voltage. 

Geometry optimization and 

electronic structure are calculated by 

using an all-electron double 

numerical atomic basis set plus 

polarization (DNP), as implemented 

in the Dmol3 package. A 32 X 32 X 

1 Monkhorst-Pack17 k-points grid is 

used in the first Brillouin zone 

sampling. A vacuum space of 20 A is 

placed to avoid interaction between 

the monolayer and its periodic 

images. Both the atomic positions 

and lattice constant are relaxed. 

Transportation properties are 

calculated by the DFT coupled with 

NGEF formalism implemented in the 

ATK 11.2 package.18 20 Both 

single-Z (SZ) and double-Z plus 

polarization (DZP) basis sets are 

employed. The k-points of the 

electrodes and central region, which 

are generated by the Monkhorst-Pack 

scheme as well, are set to 1 X 300 X 

300 and 1 X 300 X 1, respectively. 

The temperature is set to 300 K. The 

current is calculated by using the 

Landauer-Buttiker formula:21 

where Tvg(E, Vbias) is the 

transmission probability at a given 

gate voltage Vg and bias voltage 

. 

Độ rộng vùng cấm được mở ra, và 

kích thước của nó và khối lượng hạt 

tải điện hiệu dụng tăng tuyến tính 

theo cường độ điện trường. Chúng ta 

sẽ nghiên cứu ảnh hưởng của điện 

trường dọc đến tính chất vận chuyển 

của silicene trên một nguyên mẫu 

FET silicene hai cổng. Chúng tôi đã 

thấy khe vận chuyển hình thành dưới 

tác dụng của trường vuông góc, cùng 

với các hiệu ứng chuyển mạch rõ nét 

do điện áp cổng. 

 

Hình dạng tối ưu và cấu trúc điện tử 

được tính bằng hệ hàm cơ sở kép-

phân cực (DNP), như được thực thi 

trong gói Dmol3. Lưới k điểm  

32 32 1 Monkhorst - Pack17 được 

dùng trong quá trình lấy mẫu ở vùng 

Brillouin thứ nhất. Mẫu được đặt 

trong chân không 20  để tránh 

tương tác giữa đơn lớp và các ảnh 

tuần hoàn của nó. Cả các vị trí 

nguyên tử và hằng số mạng được 

relax (phục hồi, nới lỏng). Chúng tôi 

tính toán những tính chất vận chuyển 

bằng DFT kết hợp với phương pháp 

NGEF trong gói phần mềm ATK 

11,2.18 20 Cả tập cơ sở  đơn (SZ) 

và -kép kết hợp phân cực (DZP) 

được sử dụng. Các điểm k của các 

điện cực và vùng trung tâm (được tạo 

ra bằng sơ đồ Monkhorst -Pack ) lần 

lượt được đặt là 1 300 300 và 1  

300 1. Nhiệt độ được đặt là 300 K. 

Dòng được tính bằng công thức 

Landauer - Buttiker : 21 

 

 

 

Trong đó (E, Vbias) là xác suất 

transmission  tại điện áp cổng Vg  và 

điện áp phân cực Vbias nhất định , fL/R 



Vbias, fL/R the Fermi-Dirac 

 

Figure 1. (a) Top and side view of 

silicene monolayer. The primitive 

cell is denoted by the red rhombus. 

The two equivalent atoms in silicene, 

labeled as A and B, respectively, 

have a corrugated arrangement. The 

structure of germanene is almost the 

same, except for a slightly larger 

lattice constant and buckling 

distance. (b) Buckling distance A of 

silicene and germanene as a function 

of calculated at the GGA/ DNP level. 

The left scale is for silicene, and the 

right one is for germanene. 

Figure 2. Band structures of (a—c) 

silicene and (d—f) germanene 

around Ef at three different vertical 

electric fields calculated at the GGA/ 

DNP level. Inset in (a) and (d): Band 

structures in the first Brillouin zone 

at E^ = 0. The Fermi level or the 

valence band top is set to zero. 

 

distribution function for the left 

(L)/right (R) electrode, and ^L/^Rthe 

electrochemical potential of the L/R 

electrode. Effects of gate are 

calculated by solving the Poisson 

equation self- consistently instead of 

simply lifting the central region’s 

chem-ical potential. A generalized 

gradient approximation (GGA) to the 

exchange—correlation functional, of 

the Perdew—Burke— Ernzerhof 

(PBE) form,22 is used throughout 

this paper, unless otherwise 

specified. 

Figure 3. (a) Band gap, (b) Mulliken 

charge transferred from one 

equivalent atom to the other, and (c) 

effective mass of electron at the 

conduction band bottom along the 

là hàm phân bố Fermi – Dirac 

Transmission: truyền qua, truyền tải  

Hình 1 (a) Mặt trên và mặt bên của 

silicene đơn lớp. Ô nguyên thủy 

được kí hiệu bằng hình thoi đỏ. Hai 

nguyên tử tương đương trong 

silicene, lần lượt có tên là A và B, 

sắp xếp theo kiểu corrugated (cong, 

gợn sóng). Cấu trúc của germanene 

gần như tương tự, ngoại trừ hằng số 

mạng và khoảng cách uốn cong của 

nó lớn hơn đôi chút (b) Khoảng cách 

cong  của silicene và germanene 

theo được tính ở mức GGA/DNP. 

Thang bên trái của silicene, và thang 

bên phải của germanene . 

Hình 2 . Cấu trúc vùng của silicene 

(a- c)  và (d -f ) germanene  quanh Ef 

ở ba điện trường dọc khác nhau được 

tính ở mức GGA/DNP. Hình nhỏ 

trong (a) và (d) : Các cấu trúc vùng 

trong vùng Brillouin thứ nhất tại  

= 0. Mức Fermi hoặc đỉnh vùng 

hóa trị được đặt bằng không . 

 

của điện cực trái (L) / phải (R), và 

 là thế điện hóa của điện cực 

L/R. Ảnh hưởng của cổng được tính 

bằng cách giải phương trình Poisson 

tự hợp thay vì chỉ nâng thế hóa học 

của vùng trung tâm. Trong toàn bài 

báo này, chúng ta sẽ dùng gần đúng 

gradient tổng quát hóa ( GGA ) của 

hàm trao đổi-tương quan thuộc dạng 

Perdew - Burke - Ernzerhof ( PBE ) 

22, nếu không có chú thích gì thêm. 

 

 

 

Hình 3. (a) Độ rộng vùng cấm, (b) 

điện tích Mulliken được chuyển từ 

một nguyên tử tương đương sang 

nguyên tử khác, và (c) khối lượng 

hiệu dụng của điện tử ở đáy vùng 



KF and MK directions of silicene 

and germanene as a function of 

vertical electric field calculated at the 

GGA/ DNP level. The coupling 

coefficient of nearest neighbors in 

the TB model is set to 1.7 eV in 

silicene and 2.0 eV in germanene. 

The optimized electric field free 

silicene (shown in Figure 1a) and 

germanene at the GGA/DNP level 

have lattice constants of a = 3.866 

and 4.063 A, respectively. The 

corresponding buckling distances are 

A = 0.460 and 0.676 A, respectively. 

These structural parameters are in 

good agreement with previous 

works.10,11,23 As displayed in 

Figure 1b, the A value increases 

monotonically and nonlinearly with 

E^ after the application of a vertical 

electric field, with an increment of 

3%/0.2% at E± = 0.51 V/A and 

8%/0.8% at E± = 1.03 V/Ain 

silicene/germanene. The changes in 

the lattice constant a are less than 

0.2% in both silicene and germanene 

under E± = 0—1.03 V/A. Figure 

2a—f shows the band structures of 

silicene and germanene under three 

different electric field E^. Their 

conduction and valence bands touch 

linearly at the K point when E± = 0; 

thus, both silicene and germanene 

are semimetals with zero gap and 

zero effective mass. However, when 

finite E^ is applied to silicene and 

germanene, a direct band gap is 

opened at the K point. The opened 

band gap is Eg = 0.08/0.06 eV for 

silicene/germanene under E± = 0.51 

V/A and doubled under E^ = 1.03 

V/A. The finer response of the band 

structure to E± of silicene is 

provided in Figure S1, Supporting 

dẫn dọc theo hướng K  và MK của 

silicene và germanene theo điện 

trường dọc được tính ở mức 

GGA/DNP. Hệ số ghép của các lân 

cận gần nhất trong mô hình TB được 

đặt là 1,7 eV trong silicene và 2,0 eV 

trong germanene . 

Khi không có điện trường silicene 

(hình 1a) và germanene ở mức GGA 

/ DNP lần lượt có hằng số mạng a = 

3,866 và 4,063 . Khoảng cách 

cong tương ứng là  = 0,460 và 

0,676 . Các tham số cấu trúc này 

phù hợp tốt với những công trình 

trước đây.10, 11, 23 Nhìn vào hình 

1b, ta thấy giá trị A tăng đơn điệu và 

không tuyến tính với  sau khi áp 

vào một trường điện dọc, với khoảng 

tăng là 3% / 0,2 % tại  = 0,51 V/A 

và 8% / 0,8 % tại = 1,03 V/A 

trong silicene / germanene. Sự thay 

đổi của hằng số mạng a trong cả 

silicene và germanene ít hơn 0,2 % 

khi = 0-1.03 V/A. Hình 2a -f biểu 

diễn cấu trúc vùng của silicene và 

germanene trong ba điện trường  

khác nhau. Vùng dẫn và vùng hóa trị 

của chúng chạm đến mức tuyến tính 

tại điểm K khi = 0, do đó, cả 

silicene và germanene là các bán kim 

loại có độ rộng vùng cấm bằng 

không và khối lượng hiệu dụng bằng 

không. Tuy nhiên, khi một trường  

hữu hạn áp vào silicene và 

germanene, một độ rộng vùng cấm 

dạng dịch chuyển thẳng hình thành 

tại điểm K. Độ rộng vùng cấm được 

mở là Eg = 0.08/0.06 eV đối với 

silicene / germanene khi  = 0,51 V 

/ A và tăng gấp đôi khi  = 1,03 V / 

A. Trong hình S1 ở phần thông tin 

hổ trợ, ta thấy cấu trúc vùng của 

silicene đáp ứng tốt hơn với . 

Trong hình 3a, độ rộng vùng cấm 



Information. As shown in Figure 3a, 

the opened band gap increases 

linearly with E^ and surpasses the 

room temperature scale (0.026 eV) at 

E± = 0.16 V/A. The electric field 

required to open a gap of 0.16 eV in 

silicene and germanene is greater 

than that in bilayer and multilayer 

graphene by about an order of 

magnitude, but the band gaps in the 

latter increase nonlinearly with E^ 

and are saturated around E^ = 0.1 

V/A.7—9 Considering the sizable 

underestimation of the band gap in 

conventional DFT for a low-

dimensional semiconductor, , the  

real band gaps in silicene and 

germanene should be significantly 

greater than the GGA/DNP ones. 

The MIN basis set yields a 4% larger 

lattice constant and 60—70% larger 

buckling (see Figure S2a, Supporting 

Information) than the DNP results 

and other theoretical values10,11,23 

and thus unreliable in structural 

determination. However, the 

bandgap calculated with the MIN 

basis set based on the DNP 

(equivalent to DZP) optimized 

silicene structure is only 20% larger 

than those with the DNP basis set 

(see Figure S2b, Supporting 

Information). 

The linear dependence of Eg on E± 

is well explained in terms of a tight 

binding (TB) model calculation (see 

Supporting Information), which 

gives Eg = eE±A, and the result is 

shown as the dashed lines in Figure 

3a. The band gaps of the TB model 

are several times larger than those of 

DFT because the screening effect is 

not taken into account in our TB 

model. Mulliken population analysis 

được mở tăng tuyến tính với  và 

vượt trội hơn thang nhiệt độ phòng ( 

0.026 eV ) tại  = 0,16 V / A. Điện 

trường cần thiết để mở một độ rộng 

vùng cấm  0,16 eV trong silicene và 

germanene lớn hơn trong các 

graphene hai lớp và nhiều lớp 

khỏang một bậc độ lớn, nhưng các 

độ rộng vùng cấm trong trường hợp 

sau tăng không tuyến tính theo  và 

bão hòa quanh = 0.1 V/ .7-9  

DFT thường tính được độ rộng vùng 

cấm nhỏ hơn thực tế trong bán dẫn 

thấp chiều, nếu xét đến yếu tố đó, 

các độ rộng vùng cấm trong silicene 

và germanene phải lớn hơn những độ 

rộng vùng cấm trong GGA/DNP. 

Tập cơ sở MIN cho ta hằng số mạng 

lớn hơn 4%  và độ cong lớn hơn 60-

70% (xem hình S2A , Thông tin hỗ 

trợ ) so với kết quả DNP và các giá 

trị lý thuyết khác10, 11, 23 và do đó 

không đáng tin cậy trong việc xác 

định cấu trúc. Tuy nhiên, độ rộng 

vùng cấm tính được với tập cơ sở 

MIN dựa trên cấu trúc silicene tối ưu 

DNP (tương đương với DZP) chỉ lớn 

hơn 20 % so với những độ rộng vùng 

cấm với tập cơ sở DNP (xem hình 

S2B,  thông tin hỗ trợ) . 

 

 

 

Chúng ta có thể giải thích được sự 

phụ thuộc tuyến tính của Eg vào  

theo mô hình liên kết chặt (TB) (xem 

thông tin Hỗ trợ) , từ đó ta được Eg 

=e , và các kết quả được biểu 

diễn dưới dạng các đường đứt nét 

trong hình 3a. Độ rộng vùng cấm của 

mô hình TB lớn hơn so với DFT 

nhiều lần vì trong mô hình TB, 

chúng ta không tính đến hiệu ứng 

che chắn. Phân tích mật độ Mulliken 



displays a net charge transfer from 

one atom to the other in the primitive 

cells of silicene and germanene 

(shown in Figure 3b), and the 

amount of the polarized charge 

increases linearly with E±. Therefore 

screening effect exists and is 

enhanced with E±. According to the 

TB model, silicene has a smaller A 

and thus has a smaller Eg than 

germanene, while in the DFT 

calculation silicene has a larger Eg. 

Although the polarized charge in 

silicene is larger than that in 

germanene, it does not mean that 

silicene’s screening is greater than 

germanene’s, because Mulliken 

population analysis is rough and 

incapable of taking the charge’s 

spatial distribution into account. In 

fact, bulk germanium has a larger 

dielectric constant (e = 16.0) and 

therefore more powerful screening 

effect than silicon (e = 11.9) does. In 

our self-consistent DFT calculation, 

the larger screening effect in 

germanium leads to a smaller band 

gap in germanene compared with 

silicene. 

The variations of effective carrier 

masses of silicene and germanene 

along several directions in k-space 

under electric field are investigated 

by quadratic polynomial fitting of the 

conduction and valence bands (see 

Supporting Information). The 

effective masses of the conduction 

band bottom of silicene and 

germanene along the MK (meMK) 

and KT (meKr) are plotted in Figure 

3c. The meMK values of silicene and 

germanene are larger than their 

respective meKr. All the four 

effective masses have an 

cho thấy sự truyền điện tích toàn 

phần từ một nguyên tử sang nguyên 

tử khác trong các ô nguyên thủy của 

silicene và germanene (hình 3b), và 

lượng điện tích phân cực tăng tuyến 

tính theo  . Do đó, hiệu ứng che 

chắn tồn tại và tăng theo . Theo 

mô hình TB, silicene có  nhỏ hơn 

và do đó có Eg nhỏ hơn germanene, 

trong khi trong tính toán DFT  

silicene có Eg lớn hơn. Mặc dù điện 

tích phân cực trong silicene lớn hơn 

trong germanene, chưa hẳn hiệu ứng 

che chắn của silicene lớn hơn của 

germanene, bởi vì phân tích mật độ 

Mulliken khá thô sơ và không có khả 

năng tính đến phân bố không gian 

của điện tích. Trong thực tế, germani 

ở dạng khối có hằng số điện mô lớn 

hơn ( = 16.0 ) và do đó hiệu ứng 

che chắn mạnh hơn silic (  = 11.9 ). 

Trong tính toán DFT trường tự hợp, 

hiệu ứng che chắn trong germani 

càng lớn dẫn đến độ rộng vùng cấm 

của germanene càng nhỏ so với 

silicene . 

 

 

 

Sự thay đổi khối lượng hạt tải điện 

hiệu dụng của silicene và germanene 

dọc theo các hướng khác nhau trong 

không gian k dưới tác dụng của điện 

trường được khảo sát bằng phương 

pháp khớp đa thức bậc hai vùng dẫn 

và vùng hóa trị (xem thông tin Hỗ 

trợ). Khối lượng hiệu dụng ở đáy 

vùng dẫn của silicene và germanene 

dọc theo MK ( ) và K  ( ) 

được vẽ trên hình 3c. Các giá trị 

 của silicene và germanene lớn 

hơn  tương ứng của chúng. Cả 

bốn khối lượng hiệu dụng có quan hệ 

gần tuyến tính với , và sự phụ 



approximately linear relationship 

with E^, and the linear dependence 

of the effective me on E± remains in 

other directions we checked. Such a 

linear relationship of me on E± is 

also well explained in terms of the 

TB model (dashed lines in Figure 

3c). 

The latter gives an isotropic effective 

electron mass (see Supporting 

Information): me = 

(2h2ExeA)/(3a2y2), where y1 is the 

nearest neighbors’ coupling 

coefficient. The effective mass of the 

valence band top (mh) is almost the 

same as that of the respective me 

with a difference within 2% in DFT 

and is exactly the same in the TB 

model due to the symmetrical band 

structure around Ef in silicene and 

germanene. At E± = 0.4 V/A, 

effective masses in silicene (meKr = 

0.015 m0, meMK = 0.033 m0, where 

m0 is the free electron mass) and 

germanene (meKr = 0.014 m0, 

meMK = 0.029 m0) monolayers are 

compared with those in electric field 

free bilayer graphene (meKr = 0.028 

m0, mh«r = 0.029 m0, meMK = 

0.012 m0, and mhMK = 0.015 m0).9 

Mobility /I and effective carrier mass 

m* have a simple relation: I = 

eT/m*. In light of the fact that 

suspended graphene has a mobility 

of I ~ 200 000 cm2 1 s—1,1—4 the 

mobilities of suspended silicene and 

germanene under E± = 0.4 V/A are 

estimated to be on the order of 105 

cm2 V—1 s—1, if the scattering 

time T is similar between graphene 

and silicene/germanene. 

 

In light of the reactive nature of sp3 

hybridized silicene, the dielectric 

thuộc tuyến tính của me hiệu dụng 

vào  vẫn giữ nguyên theo những 

hướng mà chúng ta kiểm tra. Chúng 

ta cũng có thể giải thích mối quan hệ 

tuyến tính của  me vào  theo mô 

hình TB ( đường nét đứt trong hình 

3c). 

 

The latter (cái sau) cho chúng ta khối 

lượng electron hiệu dụng đẳng 

hướng (xem Thông tin hỗ trợ) : 

, trong đó  

là hệ số ghép của những lân cận 

gần nhất. Khối lượng hiệu dụng ở 

đỉnh vùng hóa trị (mh) gần giống 

khối lượng hiệu dụng của me tương 

ứng với độ chênh lệch 2 % trong 

DFT và đồng nhất với nhau trong mô 

hình TB do cấu trúc vùng đối xứng 

quanh Ef trong silicene và 

germanene. Tại = 0.4 V/A , khối 

lượng hiệu dụng trong các đơn lớp 

silicene ( = 0,015 m0,  = 

0.033 m0 , trong đó m0 là khối lượng 

electron tự do) và germanene (  

= 0,014 m0,  = 0,029 m0 ) được 

so sánh với khối lượng hiệu dụng 

trong graphene hai lớp khi không có 

điện trường ( = 0.028 m0 , = 

0,029 m0,  = 0,012 m0, và  

= 0,015 m0 )9 Độ linh động  và 

khối lượng hạt tải điện hiệu dụng m* 

có mối quan hệ đơn giản: = e /m*. 

Dựa trên việc graphene huyền phù có 

độ linh động ~ 200 000 cm
2
 V

-1
 s

-1
 

,1- 4 chúng ta có thể tính được độ 

linh động của silicene và germanene 

ở dạng huyền phù khi = 0.4 V/A 

vào bậc 10
5
 cm

2
 V

-1
 s

-1
, nếu thời gian 

tán xạ T giữa graphene và silicene / 

germanene giống nhau. 

Dựa trên việc silicene lai hóa sp
3
 có 

hoạt tính mạnh, chúng ta phải chọn 

điện môi cẩn thận. Về mặt thực 



should be carefully chosen. 

Experimentally, graphene has been 

deposited on an inactive hexagonal 

boron nitride (h-BN) multilayer, and 

the mobility of graphene is elevated 

by 1 order of magnitude compared 

with an SiO2 substrate-supported 

sample due to the smooth surface of 

h-BN.26,27 It is suggested that 

preservation of a high mobility in a 

dual-gated graphene device may be 

achieved by fabricating an h-

BN/graphene/h-BN stack using a 

two-transfer technique.26 

Theoretical investigation of h-

BN/graphene/h-BN sandwich 

structure shows that electrical field-

induced bandgap opening in bilayer 

graphene is nearly unaffected by h-

BN.28 Our simulation shows that 

silicene will spontaneously form 

covalent bonds with both Si and O 

atoms on the common SiO2 

dielectric (Figure S3, Supporting 

Information). However, both silicene 

and h-BN are approximately intact 

when placed on or sandwiched 

between h-BN even under an electric 

field of up to 2 V/A. Total energy of 

silicene/h-BN system as a function of 

the distance between silicene and h-

BN is provided in Figure S4, 

Supporting Information, with an 

equilibrium distance of 3.30 A 

between silicene and h-BN. Figure 

4a shows the sandwich structure 

under zero electric field. The 

buckling of silicene placed on 

(Figure S5, Supporting Information) 

or sandwiched between (Figure 4b) 

h-BN is also slightly enhanced by 

E^. The bandgap of silicene 

sandwiched between h-BN is even 

larger by 50% than that of 

nghiệm, graphene được lắng tụ trên 

đa lớp boron nitride lục giác (h -BN), 

và độ linh động của graphene cao 

hơn một bậc độ lớn so với mẫu trên 

đế SiO2 do bề mặt nhẵn của h- 

BN.26 , 27 Người ta cho rằng có thể 

giữ được độ linh động cao trong thiết 

bị graphene hai cổng bằng cách chế 

tạo đa lớp h-BN/graphene/h-BN 

bằng kỹ thuật hai lần chuyển.26 Khi 

nghiên cứu cấu trúc sandwich h-

BN/graphene/h-BN về mặt lý thuyết 

người ta thấy rằng độ rộng vùng cấm 

hình thành dưới tác dụng của điện 

trường trong graphene hai lớp gần 

như không bị ảnh hưởng bởi h- 

BN.28 Mô phỏng của chúng tôi 

chứng tỏ rằng silicene sẽ hình thành 

các liên kết hóa trị tức thời với cả 

nguyên tử Si và O trên điện môi SiO2 

chung (Hình S3, thông tin hỗ trợ). 

Tuy nhiên, cả silicene và h-BN vẫn 

gần như nguyên vẹn khi đặt trên 

hoặc kẹp giữa h-BN ngay cả trong 

một điện trường lên đến 2V/A. Hình 

S4 biểu diễn năng lượng toàn phần 

của hệ silicene/h -BN theo khoảng 

cách giữa silicene và h-BN, thông tin 

hỗ trợ, với khoảng cách cân bằng 

giữa silicene và h-BN là 3.30 . 

Hình 4a biểu diễn cấu trúc sandwich 

khi không có điện trường. Sự cong 

của silicene khi đặt trên (Hình S5, 

thông tin hỗ trợ) hoặc kẹp giữa (Hình 

4b) h -BN hơi tăng do . Độ rộng 

vùng cấm của silicene kẹp giữa h-BN 

thậm chí còn lớn hơn 50% so với 

silicene đơn nhất dưới tác dụng của 

cùng một (xem hình 4c ). Do đó, 

chúng ta nên chèn các lớp đệm h-BN 

vào giữa silicene và đế oxit trong 

thiết bị silicene FET để đảm bảo tính 

toàn vẹn cấu trúc và độ linh động hạt 

tải cao. Trong FET silicene hai cổng, 



freestanding silicene under the same 

EJ (see Figure 4c). Therefore, 

insertion of h-BN buffer layer 

between silicene and oxide substrate 

is strongly recommended in a 

silicene FET device to maintain the 

structural integrity and high carrier 

mobility. In the dualgated silicene 

FET, silicene should be sandwiched 

between h-BN buffer layers. Our 

simulation shows that even single 

layer h-BN is nearly flat on SiO2 

surface (Figure S6, Supporting 

Information) (multilayer h-BN is 

more robust against buckling); 

therefore the structure of silicene 

sandwiched between h-BN buffer 

layer can be maintained when placed 

on SiO2 dielectric. 

The model of a dual-gated silicene 

FET with SiO2 dielectric and h-BN 

buffer layer is shown in Figure 5 a. 

Different from a single-gated FET, a 

dual-gated device can control not 

only the doping level but also the 

vertical electric field applied to the 

monolayer. The top and bottom gate 

voltages are labeled by Vt and Vb, 

respectively. The distance between 

the two gates is d0 = 20 A in our 

model, and the thickness of the both 

top and bottom dielectric plus buffer 

regions is di = 7 A. To avoid an 

insulator-to- metal transition in few-

layer h-BN caused by the Stark 

effect and to ensure the system can 

endure a strong electric field, the 

number of layers of buffer h-BN 

should be limited according to the 

DFT calculations.29,30 According to 

the DFT calculations, h-BN trilayer 

remains semiconducting under Ej = 

0.829 or 1 V/A30 and can be used as 

buffer layer working under a strong 

silicene cần được kẹp giữa các lớp 

đệm h-BN. Qua mô phỏng, chúng tôi 

thấy h -BN đơn lớp cũng gần phẳng 

trên bề mặt SiO2 (Hình S6, thông tin 

hỗ trợ) (h -BN đa lớp có khả năng 

chống cong tốt hơn), do vậy cấu trúc 

của silicene kẹp giữa lớp đệm h-BN 

có thể được duy trì khi đặt trên điện 

môi SiO2. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Mô hình FET silicene hai cổng và 

lớp đệm h-BN được biểu diễn trong 

hình 5a. Khác với FET một cổng, 

thiết bị hai cổng không chỉ có khả 

năng điều khiển mức độ pha tạp mà 

còn có khả năng điều khiển trường 

điện thẳng đứng áp vào đơn lớp. 

Điện áp của cổng trên và dưới lần 

lượt được kí hiệu là Vt và Vb. 

Khoảng cách giữa hai cổng là d0 = 20 

 trong mô hình của chúng tôi, và 

độ dày của vùng điện môi trên và 

dưới cộng với lớp đệm là di = 7 . 

Để tránh chuyển tiếp điện môi-kim 

loại trong h-BN ít lớp do hiệu ứng 

Stark gây ra và để đảm bảo hệ có thể 

chịu được một điện trường mạnh, 

chúng ta nên sử dụng số lượng lớp 

đệm h -BN ở giới hạn như trong tính 

toán DFT.29 DFT, 30 Theo tính toán 

DFT, h -BN ba lớp vẫn còn tính chất 

bán dẫn khi = 0.8
29

 hoặc 1 V/A
30

 

và có thể sử dụng nó làm lớp đệm 

khi hoạt động ở điện trường mạnh 

lên đến 0,8-1 V/A, bởi vì h-BN ba 



electric field up to 0.8-1 V/A, since 

h-BN trilayer probably can 

effectively prevent a tunneling 

between the gate and silicene. The 

dielectric constant of the dielectric 

and buffer regions is taken as e = 3.9, 

which models SiO2 and h-BN (e = 3-

4). The vertical electric field applied 

to a silicene can be written as EJ = 

(Vt - Vb)/(d0 - 2di + 2di/e). The 

corresponding total gate voltage is 

Vg = Vt + Vb, reflecting the total 

doping level. 

The transmission spectra of the 

device with a channel length of ^67 

A under different Ej and Vg using an 

SZ basis set are displayed in Figure 

5b, where the bias voltage is fixed at 

Vbias = 0.1V. As we know, the total 

conductance G(Ej, Vg) of an FET is 

proportional to the projected density 

of states (PDOS) of electrodes 

(denoted as Dl(Ej, Vg) for the left 

one and DR(E±> Vg) for the right 

one) and the channel cell (denoted as 

Dc(Ejl, Vg)):3^32 

 

if the device is considered to be three 

resistors in series. Under Vbias = 0.1 

V, the Dirac points of the source and 

drain in silicene FET move to ±0.05 

eV, respectively, regardless of EJ 

and Vg. 

Under zero vertical electric field, 

there is a transmission ―bulge‖ 

around Ef inside the bias window at 

Vg = -0.2 V for both the SZ (Figure 

5b) and DZP (Figure S7, Supporting 

Information) basis sets. This is 

exactly as the case of graphene,32 in 

which the relatively large 

transmission coefficients inside the 

bias window (i.e., the ―bulge‖) lead 

to a relatively large current. 

lớp có thể ngăn chặn hiệu quả sự 

chui hầm giữa cổng và silicene. 

Hằng số điện môi của điện môi và 

vùng đệm được chọn là = 3.9, nó 

mô hình hóa SiO2 và h-BN (  = 3-4). 

Điện trường dọc áp vào silicene có 

dạng = ( Vt - Vb)/( d0 - 2di + 2di 

/ ). Tổng điện áp cổng tương ứng là 

Vg = Vt + Vb, phản ánh mức pha tạp 

toàn phần. 

 

 

 

Hình 5b biểu diễn phổ truyền qua 

của thiết bị có chiều dài kênh  67 

 theo  và Vg khác nhau sử dụng 

tập cơ sở SZ, trong đó điện áp phân 

cực được cố định ở Vbias = 0.1V. Như 

chúng ta biết, tổng dẫn G ( ,Vg) 

của FET tỷ lệ thuận với mật độ trạng 

thái dự kiến  (PDOS) của các điện 

cực (ký hiệu là DL( , Vg) đối với 

one (cái gì đó, thiết bị gì đó) bên trái 

và DR( , Vg) đối với one bên phải) 

và các cell (ô, tế bào) của kênh (ký 

hiệu là DC( , Vg) :
31, 32

 

nếu thiết bị được xem như ba điện 

trở mắc nối tiếp. Khi Vbias = 0.1 V, 

các điểm Dirac của nguồn và máng 

trong FET silicene lần lượt di chuyển 

đến ± 0,05 eV  bất kể  và Vg . 

 

 

Khi điện trường dọc bằng không, có 

một quá trình truyền mạnh quanh Ef 

bên trong cửa sổ phân cực tại Vg = -

0.2 V đối với cả tập cơ sở SZ (Hình 

5b) và DZP (Hình S7,  thông tin hỗ 

trợ). Hiện tượng này giống như trong 

graphene, 32 trong đó các hệ số 

truyền bên trong cửa sổ phân cực 

tương đối mạnh (ví dụ, "chổ phình") 

dẫn đến dòng tương đối lớn. Tuy 

nhiên, khi áp dụng vào  = 1V/  



However, upon the application of EJ 

= 1 V/A on silicene, an obvious 

transport gap of about 0.14 eV is 

opened (Figure 5b) due to the 

occurrence of an about 0.12 eV 

pseudogap in DC(EJ, Vg) (Figure 

5c) with an SZ basis set used, which 

apparently originates from the band 

gap of periodic silicene under the 

same EJ. The channel PDOS 

pseudogap and the transport gap can 

be shifted by Vg (Figure 5b, c and 

Figures S8 and S9, Supporting 

Information). Under Vg = 1V, both 

the two gaps are moved away from 

the bias window, resulting in the 

recovery of the bulge, and the device 

is turned from off- to on-state. Vg = -

0.2 V is chosen to represent the off-

state instead of Vg = 0 since the 

former case has smaller current, 

owing to the asymmetry of the 

transport gap around Ef. The 

difference in the off- and on-state is 

reflected from the transmission 

eigenchannel at Ef and at the (0, 1/3) 

point of k-space, as displayed in 

Figure 5d. The transmission 

eigenvalue of the off-state is 0.09, 

and the corresponding incoming 

wave function is apparently scattered 

and unable to reach to the other lead. 

On the contrary, the transmission 

eigenvalue of the on-state is 0.87, in 

which case the scattering is weak, 

and most of the incoming wave is 

able to reach to the other lead. The 

on/off current ratio under EJ 

=1V/Ais 4.2 with the SZ basis set at 

300 K When a larger DZP basis set 

is used, a smaller pseudogap of about 

0.1 eV in the transmission spectrum 

is opened under EJ = 1 V/A (Figure 

S7, Supporting Information), and the 

trên silicene, một khe vận chuyển 

khoảng 0,14 eV được mở ra (Hình 

5b) do sự xuất hiện của một 

pseudogap (khe giả, chuẩn khe) 

khoảng 0,12 eV trong DC( ,Vg) 

(hình 5c) khi dùng tập cơ sở SZ, hiện 

tượng này có thể bắt nguồn từ độ 

rộng vùng cấm của silicene tuần 

hoàn trong cùng một .  Pseudogap 

PDOS của kênh và khe vận chuyển 

có thể dịch một đoạn Vg ( Hình 5b, c, 

Hình S8 và S9,  thông tin hỗ trợ) . 

Khi Vg = 1V, cả hai khe di chuyển ra 

khỏi cửa sổ phân cực, làm cho chổ 

phình phục hồi, và thiết bị  chuyển từ 

trạng thái off sang trạng thái on. 

Chúng ta chọn Vg = -0,2 V để biểu 

diễn trạng thái off thay vì Vg = 0 bởi 

vì trường hợp đầu có dòng nhỏ hơn, 

do sự bất đối xứng của khe vận 

chuyển quanh Ef. Sự khác biệt của 

trạng thái off và on được phản ảnh từ 

kênh riêng truyền ở Ef và tại điểm 

(0, 1/3) của không gian k (hình 5d). 

Trị riêng truyền của trạng thái off là 

0,09, và rõ ràng sóng đến tương ứng 

bị tán xạ và không thể đến được đầu 

kia. Ngược lại, trị riêng truyền của 

trạng thái on là 0.87, trong trường 

hợp này tán xạ yếu, và hầu hết các 

sóng đến có thể đến đầu kia. Tỷ số 

dòng  on/off khi  = 1V/  là 4.2 

ứng với tập cơ sở SZ  ở 300 K. Khi 

sử dụng tập cơ sở DZP càng lớn,  

pseudogap khoảng 0,1 eV trong phổ 

truyền qua được mở khi = 1V/  

(Hình S7, thông tin hỗ trợ), và tỷ số 

dòng on / off giảm xuống còn 1.7. 

 

 

 

 

 

 



on/off current ratio is reduced to 1.7. 

The current switch effects in 

vertically biased silicene are much 

weaker when compared with a 

traditional MOSFET, where the 

bandgap is more than 0.4 eV and the 

on/off ratio is 104-107.33 The first 

cause is the use of a rather short 

channel (^67 A), which gives rise to 

a larger leakage current in the off-

state due to tunneling. Previous ab 

initio transport simulations34,35 

have shown that on/off ratio 

increases apparently with the channel 

length for a graphene nanoribbon and 

carbon nanotube due to the reduced 

current leakage in the off-state 

(namely short channel effect). For 

examples, when the channel length 

of a graphene nanoribbon- based 

FET is increased from 17 to 68 A, 

the on/off ratio is raised by a factor 

of 104,34 and when the channel 

length of a function- alized single-

walled carbon nanotube based FET is 

increased from 22 to 66 A, the on/off 

ratio is increased by a factor of 

105.35 In our case, when the channel 

length of silicene is increased from 

67Aby a factor of 1.5 at EJ = 1 V/A, 

the on/off ratio is increased to 7.4 

(SZ) and 2.2 (DZP) (Figure S10, 

Supporting Information), 

respectively. When the channel 

length is further increased by a factor 

of 1.9 at EJ = 1 V/A, the on/off ratio 

is increased to 8.3 (SZ) and 2.6 

(DZP). A larger on/off ratio is 

expected if the channel length is 

further increased and the device is 

further optimized. 

Second, it is well-known that the 

conventional DFT has a tendency to 

underestimate the bandgap a 

 

Các hiệu ứng tắt mở trong silicene 

phân cực dọc yếu hơn nhiều so với 

MOSFET truyền thống , trong đó độ 

rộng vùng cấm lớn hơn 0,4 eV và tỷ 

số on/off là 10
4
-10

7
,33 Nguyên nhân 

đầu tiên là do dùng một kênh hơi 

ngắn ( 67 ), làm phát sinh dòng 

rò lớn hơn trong trạng thái off do 

chui hầm. Các mô phỏng initio ab về 

quá trình vận chuyển trước đây34 , 

35 cho thấy rẳng tỷ số on / off tăng 

khá mạnh theo chiều dài kênh đối 

với dải nano graphene và ống nano 

cacbon do giảm dòng rò ở trạng thái 

off ( cụ thể là hiệu ứng kênh ngắn ). 

Ví dụ, khi chiều dài kênh của FET 

dải nano graphene  tăng từ 17 đến 68 

, tỷ số on/off tăng  10
4
 lần,34 và 

khi chiều dài kênh của  FET ống 

nano carbon đơn vách chức hóa tăng 

từ 22 đến 66 , tỷ số on / off tăng 

10
5
 lần,35 Trong trường hợp của 

chúng ta, khi chiều dài kênh của 

silicene tăng từ 67  lên gấp 1,5 lần 

ở = 1 V/ , tỷ số on / off tăng đến 

7.4 (SZ) và 2.2 ( DZP ) (Hình S10, 

thông tin hỗ trợ ). Khi chiều dài kênh 

tiếp tục tăng thêm 1.9 lần tại = 

1V/  , tỷ số on / off tăng đến 8.3 ( 

SZ) và 2.6 ( DZP ). Chúng ta có thể 

dự đoán được tỷ số on / off sẽ lớn 

hơn nếu chiều dài kênh tiếp tục tăng 

và thiết bị được tối ưu hóa thêm. 

 

 

 

 

 

 

Thứ hai, tất cả chúng ta biết rằng  

DFT thường có xu hướng tính độ 

rộng vùng cấm trong bán dẫn thấp 

hơn thực tế và cần hiệu chỉnh giả hạt 



semiconductor and that a 

quasiparticle correction (GW 

method) is required to obtain a 

reliable bandgap. Taking bulk Si as 

an example, the bandgap correction 

is increased by a factor of 150% 

upon quasiparticle correction. Such a 

bandgap correction is generally 

enhanced when dimensionality is 

reduced,24,36 and the bandgap 

correction in 2D silicene is expected 

to be greater (over 150%) than the 

correction in bulk silicon. The 

bandgap ofsilicene under EJ= 2 V/A 

is twice that under E J= 1 V/A and is 

chosen here as an approximation of 

the GWbandgap under EJ= 1 V/A. 

Compared the case with EJ= 1 V/A, 

the PDOS and transmission spectra 

are further depressed near Ef at EJ= 

2 V/A, as shown in Figures S7 and 

S8, Supporting Information. The 

DFT on/off ratio of a 67 A channel 

FET under EJ= 2 V/A is 50 with an 

SZ basis set, and the on/off ratio 

under EJ= 1 V/A is thus estimated to 

be 50 upon GW correction. By sharp 

contrast, the current change ratio is 

only 1.07 (DZP) ~ 1.12 (SZ) for 

silicene without a vertical electric 

field. Hence, a current switching 

effect induced by perpendicular 

electric field is well established in 

our dual-gated silicene FET model. 

Finally, we must point out that 

simply obtaining a large on/off ratio 

of silicene and graphene is not very 

difficult. For example, by cutting 

graphene into a nanoribbon, the 

on/off ratio can reach 106.37 

However, one thing must be kept in 

mind that one of the most striking 

merits of silicene and graphene is 

their extraordinary high carrier 

(phương pháp GW) để có được độ 

rộng vùng cấm đáng tin cậy. Ví dụ, 

xét Si dạng khối, độ rộng vùng cấm 

sẽ tăng lên 1.5 lần thông qua điều 

chỉnh giả hạt. Hiệu chỉnh độ rộng 

vùng cấm thường tăng khi số chiều 

giảm, 24,36 và chúng ta có thể đoán 

được hiệu chỉnh độ rộng vùng cấm 

trong silicene 2D sẽ cao hơn (hơn 

150 %) so với hiệu chỉnh trong silic 

dạng khối. Độ rộng vùng cấm của 

silicene khi  = 2 V/   tăng gấp 

đôi so với khi = 1 V/  và thường 

được chọn  là giá trị gần đúng của độ 

rộng vùng cấm GW khi = 1 V/ . 

So với trường hợp = 1 V/ , 

PDOS và phổ truyền qua tiếp tục 

giảm gần Ef tại = 2 V/   (hình S7 

và S8, thông tin hỗ trợ). Tỷ số  on/off 

DFT của FET kênh 67  khi = 2 

V/  là 50 với tập cơ sở SZ , và theo 

tính toán, tỷ số on / off khi = 1 

V/  là 50 khi thực hiện hiệu chỉnh 

GW. Do tương phản khá rõ, tỷ lệ 

thay đổi dòng chỉ là 1,07 (DZP) ~ 

1,12 (SZ) đối với silicene khi không 

có điện trường dọc. Do đó, hiệu ứng 

tắt mở dòng dưới  tác động của 

trường điện vuông góc cũng được 

hình thành trong mô hình FET 

silicene hai cổng của chúng ta. 

 

 

Cuối cùng, chúng ta cần chú ý rằng 

để tỷ số on/off của silicene và 

graphene lớn không khó. Ví dụ, khi 

cắt graphene thành một dải nano , tỷ 

số on/off có thể đạt 10
6
,37 Tuy 

nhiên, chúng ta cần nhớ rằng một 

trong những ưu điểm nổi bật của 

silicene và graphene là độ linh động 

hạt tải điện cực kỳ cao, lớn hơn 1 -2 

bậc độ lớn so với bán dẫn Si và làm 

cho tốc độ tắt mở nhanh. Việc đạt 



mobility, which is 1 -2 orders higher 

compared to a Si semiconductor and 

can lead to a quicker switching 

speed. It is a great challenge to 

simultaneously obtain high on/off 

ratio and keep ultrahigh carrier 

mobility in silicene and graphene, 

because the switching effect usually 

increases with the bandgap whereas 

the mobility usually decreases with 

the bandgap. The available methods 

to obtain a high on/offratio in 

graphene always lead to a drastic 

decrease in the carrier mobility by 

several orders of magnitude, totally 

losing the mobility advantage of 

graphene. If we want to maintain the 

extremely high carrier mobility of 

silicene and graphene, we have to 

compromise on the switching effect. 

Actually, as a feasible way to open a 

bandgap of bilayer graphene up to 

0.25 eV7 without loss in carrier 

mobility, the measured room-

temperature on/off ratio in a 

vertically biased bilayer graphene 

FET is only increased by a factor of 

25 than that of the unbiased one.38 

In our work, the enhancement factor 

of vertically biased silicene with 

respect to the unbiased one is 8 

(when the SZ basis set and a 130 A 

long channel are used) to 50 (with 

possible GW correction and 67 A 

long channel). Such enhancements 

are encouraging because the opened 

band- gap of silicene under an 

electric field of 1 V/A is only half 

the maximum bandgap (0.25 eV) of 

bilayer graphene opened by an 

electric field, and the extremely high 

mobility of silicene (w ~ 104-105 

cm2 V 1 s 1 in terms of our previous 

estimation of fl ~ 105cm2V 1s 1 at 

được tỷ số on/off cao đồng thời với 

độ linh động hạt tải điện siêu cao 

trong silicene và graphene tương đối 

khó, vì hiệu ứng chuyển mạch 

thường tăng theo độ rộng vùng cấm 

trong khi độ linh động thường giảm 

theo độ rộng vùng cấm. Những 

phương pháp hiện nay để đạt được tỷ 

số on /off cao luôn luôn làm giảm độ 

linh động hạt tải điện vài bậc độ lớn, 

làm mất hoàn toàn ưu thế về độ linh 

động hạt tải của graphene. Nếu 

chúng ta muốn duy trì độ linh động 

rất cao của silicene và graphene, 

chúng ta phải chịu thiệt về hiệu ứng 

chuyển mạch. Trên thực tế, với vai 

trò là một cách khả thi để mở độ 

rộng vùng cấm của graphene hai lớp 

lên đến 0,25 eV7 mà không làm 

giảm độ linh động hạt tải, tỷ số 

on/off nhiệt độ phòng đo được trong 

FET graphene hai lớp bị phân cực 

chỉ tăng gấp 25 lần so với trường hợp 

không phân cực.38 Trong công trình 

của chúng tôi, hệ số tăng của silicene 

phân cực dọc so với silicene không 

phân cực là 8 ( khi dùng tập cơ sở SZ 

và kênh dài 130 ) đến 50 (với hiệu 

chỉnh GW khả dĩ và kênh dài 67  

). Sự tăng như thế đáng khích lệ vì 

độ rộng vùng cấm được mở ra của 

silicene khi điện trường bằng 1 

V/ )  chỉ bằng một nửa độ rộng 

vùng cấm cực đại (0,25 eV) của 

màng graphene hai lớp được mở 

bằng điện trường, và độ linh động 

cực kỳ cao của silicene (  ~ 10
4
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cm
2
 V

-1
 s

-1
 theo ước tính trước đây 

của chúng tôi  ~ 10
5
 cm

2
 V

-1
 s

-1
 tại 

= 0.4 V/  và hệ thức m*  

được biểu diễn trong hình 3C và 

cũng được lấy từ thông tin hỗ trợ) 

vẫn được duy trì. 

 



Ej = 0.4 V/A and the relation of m* « 

Ej shown in Figure 3C and also 

derived in the Supporting 

Information) is maintained 

simultaneously. 

In summary, our ab initio 

calculations reveal one prominent 

advantage ofsilicene and germanene 

monolayers over a graphene 

monolayer. Namely, it is possible to 

open a bandgap in semi- metallic 

low-bulked silicene and germanene 

monolayers via an external vertical 

electric field, while it is impossible 

in a semi- metallic planar graphene 

monolayer. The bandgap and 

effective masses of both electrons 

and holes increase linearly with the 

electric field strength. An electrical 

field-induced transport gap is 

calculated in a simulated dual-gated 

silicene FET device, which enables 

us to switch the current of such a 

silicene-based device. Our work is 

expected to stimulate the 

experimental fabrication of FET out 

of pristine silicene and germanene 

monolayers. 

 

 

 

 

 

 

Tóm lại, tính toán ab initio của 

chúng tôi cho thấy silicene và 

germanene có ưu điểm nổi bật hơn 

graphene. Cụ thể, nó có thể mở độ 

rộng vùng cấm trong các đơn lớp 

silicene và germanene độ cong thấp 

bán kim loại bằng một điện trường 

ngoài hướng theo chiều dọc, trong 

khi điều đó không thể thực hiện được 

trong đơn lớp graphene phẳng bán 

kim loại. Độ rộng vùng cấm và khối 

lượng hiệu dụng của cả electron và lổ 

trống tăng tuyến tính theo cường độ 

điện trường. Khe vận chuyển hình 

thành dưới tác dụng của điện trường 

được tính trong thiết bị FET silicene 

hai cổng mô hình, nó giúp chúng ta 

có thể đóng ngắt dòng của thiết bị 

silicene. Chúng tôi hi vọng công 

trình này tạo động lực cho việc chế 

tạo FET trong thực tế từ các đơn lớp 

silicene và germanene thuần túy. 

 

 




