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グラフェンの持つ驚異的な物性に注目が集まる一方で，グラフェンと同じ層状の構造を持つ層

状物質にも目が向けられた．とりわけ，層状物質の中でもバンドギャップを持つ TMD(遷移金属

ダイカルコゲナイド)は，バンドギャップを持たないグラフェンと組み合わせて新たな FET を作成

出来るとして盛んに研究が行われている．今回研究の対象とした MoS2も TMD であり，MoS2の

単層結晶は層状の三角形クラスタを形成しながら成長することが知られている．本研究では第一

原理計算ソフト PHASE を用いて，MoS2クラスタが三角形状に成長する前段階のメカニズムを探

る[1]．計算方法として，ウルトラソフト擬ポテンシャルを用い，密度汎関数には GGAPBE96を使

用した[2]．実験で確認されている最小のクラスタである Mo10S24を元に，モデルを作成した[3]．

このモデルは S75%edge と呼ばれており，先行研究の実験と理論計算とを組み合わせた結果によ

りこのモデルが最も安定であると報告されている．このモデルから原子を 1 つずつ抜いていく．

これは抜けている原子がはまって欠陥の無い MoS2 に成長していく過程を計算結果から検討する

のが目的である．S 原子を 1-8個，抜いた時の最も安定となったクラスタの原子構造を Fig.1に示

す．この結果よりわかることは次の通りである．結果として，S 原子は青い線を軸として対称性

を保つことを優先して抜けていく．次に，エッジの S 原子から抜けていく傾向が見られた．エッ

ジの中でも重なった S 原子は抜けやすい．この過程でエッジにおける S 原子は Mo と同平面上に

なろうとすることがわかった．さらに，結晶成長のメカニズムの理解のために，原子の増減の法

則性を模索した．Fig.2に S原子を 5個抜いたクラスタMo10S19の構造と構造変化のモデルを示す．

エッジの原子を抜いていくと S 原子は 3 つの Mo 原子の間に構造変化することがわかった．つま

り, Fig.2 の右の図のように重なっていた S 原子が六角形の間に移動し，重なりが解消される．こ

れは S 原子が抜けていくと，三角プリズム型から正 8 面体型に構造が変化していることを意味し

ている．正8面体のほうが三角プリズム型よりも必要なS原子が少なくて済むことが原因である．
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