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グラフェンの発見以来、新たな 2次元材料の探求が盛んになっている。より新しい材料として、

GeSeのような IV属モノカルコゲナイドが注目されつつあるが、まだ単層 GeSeについての限られ

た第一原理計算が報告されるにとどまっている [1]。今、GeSe の特性の層数依存性や、よく知ら

れている MoS2 との積層構造の特性を第一原理計算により明らかにしておくことは、非常に重要

であると考えられる。今回我々は、単層・2層 GeSeおよび GeSe/MoS2ヘテロ構造の原子構造、電

子状態を密度汎関数プログラム OpenMX [2] を利用して調べた。 

GeSe の格子定数は、バルクから層数が減るにつれ大きく変わることがわかった。それに伴い、

単位格子内の原子配置も大きく変化する。Fig. 1(c) に示すように、バルクでは Ge原子が層の外側

に位置するが、単層 GeSeでは、Fig. 1(a) に示すように Se原子が層の外側に位置することがわか

った。電子状態については、バルクでは Γ 点にある伝導帯の底の状態のエネルギーが上がり、2

層GeSe (Fig.1 (b))でも単層GeSeと同じように直接バンドギャップと間接バンドギャップがほぼ等

しくなることがわかった。これは、MoS2などでも知られるように、Γ点の層をまたがって広がる

状態のエネルギーが量子閉じ込め効果によって変化したものと考えられる。  

GeSe/MoS2ヘテロ構造についても調べた (Fig.2)。GeSe(4×4)と MoS2(3×5)の格子が 1%以内で整

合することがわかった。この格子を用いて原子配置を安定化したところ、GeSe層の原子配置は 2

層のものにある程度近づくが、なお Se原子が外側にあり、Se原子とMoS2層の S原子との距離は

0.36nmで、2層の GeSe やMoS2の値と比較するとわずかに長いことがわかった。伝導帯 (EC) お

よび価電子帯 (EC) のバンド不連続値は 0.71eV と 1.46eV と得られ、単層 MoS2のバンドギャッ

プの実験値を考慮すると、GeSeのバンドギャップは 1.14eVと予測される。 
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Fig.2: Side view of GeSe/MoS2 

heterostructure and schematic band diagram. 

The dark and light gray spheres also represent 

Mo and S atoms respectively. 

Fig.1: Side views of atomic geometry and band structures of 

(a) monolayer, (b) bilayer, and (c) bulk GeSe. The dark and 

light gray spheres represent Ge and Se atoms respectively.  
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