
単層MoS2ナノチューブのバンドギャップクロスオーバー
Band gap crossover of single walled MoS2 nanotubes
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原子三個分の厚みからなる単層の二硫化モリブデン (MoS2)は，グラフェンと同様にチューブ状

の構造を取ることが可能である．このMoS2 ナノチューブ (MoS2 NT)は，出発となる単層MoS2

が直接ギャップの半導体であることから，本質的に半導体であることが知られている．他方，バ

ンドエッジ近傍の詳細な電子状態については，MoS2の電子構造が極めて歪みに対して敏感である

ことから，zigzagを除く全ての螺旋度において間接ギャップを有することが予想されている [1, 2]．

しかし，MoS2 NTの曲率の増加に伴い格子系の歪みは減少することから，十分大きな直径を有す

るMoS2 NTは，孤立単層MoS2の電子状態を反映し，直接ギャップの半導体となることが期待さ

れる．本研究では，間接-直接バンドギャップクロスオーバーについて，armchair螺旋度を有する

MoS2 NTに着目し，そのバンド構造の直径依存性を密度汎関数理論に基づく全エネルギー計算に

より解明した．

計算の結果，MoS2NTの価電子帯の上端近傍の電子構造は，直径の増加に強く依存することが

明らかになった．すなわち，価電子帯上端の Γ点の固有値と，MoS2の価電子帯端の K点が畳み

込まれる k = 2π/3近傍の固有値の差が，MoS2 NTの直径直径の増加に伴い減少し，単層のMoS2

の価電子帯端の構造に漸近する [Figure 1 (a)-(d)]．このことは，直径の大きなMoS2 NTにおいて，

K点起因の直接ギャップからの蛍光発光が観察できることを示唆している．

Figure 1: Electronic structure of (a) monolayer MoS2, (b) (12,12), (c) (18,18) and (d) (24,24) MoS2 NT,

whose diameters are 2.1 nm, 3.2 nm and 4.2 nm, respectively.
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