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초록 

단층 MoS2는 현재 트랜지스터나 LED등에 

활용을 연구중인 물질이다.  단층 MoS2의 

밴드구조는 약 1.8eV의 직접 밴드갭을 보이는 

반도체로 알려져있다. 이 물질을 소자에 활용할 

때 고유의 1.8 eV 직접 밴드갭을 이용한다. 

다양한 분야에 소자로 응용되기 위해서는 

밴드갭을 조절이 필요하다. 그래서 MoS2의 

밴드갭을 조절하는 연구가 행해져 왔는데 그 중 

하나가 수소흡착 방법이다. 수소를 단층 

MoS2에 흡착시키면 금속 밴드구조를 보인다고 

알려져 있다. 본 연구에서는 DFT (Density 

Functional Theory) 계산을 통하여 밴드갭을 

조절하는 다른 방법 중에 하나인 역학적인 힘에 

의해 전기적인 특성의 변화에 대한 기초연구를 

진행하였다. 단층 MoS2에 in-plane 방향으로 

isotropic strain을 주었을 때 밴드갭이 0.68 eV 

에서 1.89 eV까지 변하는 것을 확인했다. 

우리는 단층 MoS2는 약간의 strain에도 

밴드갭크기가 다소 많이 변할 뿐만 아니라 직접 

밴드갭이 간접 밴드갭으로 변하는 것을 보였다. 

심지어 10%정도 strain을 주면 금속으로 변할 

것으로 예상된다. 밴드갭이 변하는 성질을 

이용하여 센서등 여러 어플리케이션에 단층 

MoS2를 활용할 수 있을 것으로 예상된다. 

 

 

소개 

 이황 몰리브덴(Molybdenum disulfide, 

MoS2)은 전이금속 디칼코겐나이드중 하나이다.  

MoS2 는 고체 윤활제로 알려져 있으며, 단층 

MoS2를 만들어 활용하는 연구도 활발히 진행 

되고 있다. 단층 MoS2를 만드는 방법은 현재 

구리판 위에서 키우는 방법 등이 고안되었다.5 

단층 MoS2는 약 1.8 eV 직접(direct) 밴드갭 

(band gap)을 갖는 반도체물질이고 

트랜지스터나 LED, solar cell 등에 사용할 수 

있는 것으로 알려져 있다.1-4, 6-9 많은 소자에 

적용되고는 있지만 만약 밴드갭을 조절되면 

소자의 성능을 원하는 만큼 끌어 올릴 수 있다. 

그래서 최근에 수소화(hydrogenation)등을 

이용한 functionalization을 통해 전자구조를 

변형시켜 밴드갭을 조절하는 방법등이 

연구되고 있다.10 

본 논문에서는 단층 MoS2를 일정하게 힘을 

가해 늘리고 줄였을 때 밴드갭이 어떻게 

변하는지를 제 1 원리계산을 통해서 조사했다. 

그래서 우리는 직접 밴드갭을 갖는 물질이 

strain에 의해 쉽게 간접(indirect) 밴드갭이 될 수 

있음을 알아냈고 밴드갭의 크기 또한 크게 변할 

수 있음을 확인했다. 

본 연구에서는 EDISON 나노-물리센터에서 

제공하는 DFT에 근거한 SIESTA코드를 
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사용하였고11 교환상관함수(Exchange 

correlation functional)는 Gerneralized Gradient 

Approximation(GGA)을 사용하였다.12 

운동에너지 Cutoff는 400eV를 사용했고, K-

point grid는 10 × 10 × 1 의 Monkhorst-Pack 

방법을 이용하였다. 밴드구조계산을 할 때에는 

20 × 20 × 1 의 Monkhorst-Pack을 이용하였다.13 

주기적인 계산 방법을 이용하여 단층의 2차원 

구조를 묘사하기 위해 평면 간에 거리를 12 Å 

이상 놓고 계산하였다. 

결과 및 고찰 

힘을 줘서 잡아당기거나 누르는 효과를 

구현하기 위해 격자 상수를 −5% ~ 5% 

바꿔가며 cell optimazation을 한 뒤에 

밴드구조를 계산했다. 격자 상수를 바꾼 정도를 

s(strain)로 다음과 같이 정의하겠다. s = Δ격자상수 

/ 3.17 × 100. 여기서 사용한 s는 −5% ~ 5%이다. 

격자 상수는 s = 0%일 때 3.17 Å을 이용했다. 

만약 s = 5%면 격자 상수는 약 3.33 Å 이다. 

그림 1(a)와 1(b)는 단층 MoS2의 구조를 

보여주고 있다.  

 
그림 1. (a), (b) 는 단층 MoS2의 구조이다. (a)는 위에서 

바라본 모습이고, (b)는 옆에서 바라본 모습이다. (c)는 

Strain에 따른 전체에너지의 변화그래프이다. s(strain) = 

0% 일때 전체에너지를 0 으로 맞췄다. 선은 점들을 

2차함수로 피팅한 것이다. 

그림 1(a)는 위에서 본 구조이고, 그림 1(b)는 

옆에서 본 구조이다. 단층 MoS2 그래핀에서 

탄소 하나를 Mo로 바꾸고 또 다른 탄소자리에 

황(S) 원소 두 개가 그림 1(b) 처럼 위아래로 

위치한 구조이다. 옆에서 보면 황 layer 2개 

사이에 Mo layer가 들어가있는 모양이다. 그림 

1(c)에는 s 대 전체에너지의 관계가 나와있다. 

아무런 힘을 주지 않은 s = 0 일 때 전체 

에너지를 0 eV 라고 하면 s= −5% 이면 0.24 eV, 

s= 5% 이면 0.20 eV이다. 그림 1(c)에서 

보다시피 거의 완벽한 2차함수를 따른다. 

 
그림 2.  (a)는 s = 0%일 때의 밴드구조이다. 밴드갭에 

영향을 미치는 3 가지 패스를 각각 Δ0, Δ1, Δ2 로 표시를 

했다. (b)~(e)는 각각 s= -5, -2, 2, 5%일 때의 밴드구조이다. 

그림 2에는 s에 따른 각각의 밴드구조가 

나와있다. Strain에 따라 밴드갭에 영향을 

미치는 패스 3가지를 각각 ∆0, ∆1, ∆2 이라 

440



하겠다. ∆0은 K점에서 직접패스이고 ∆1과 ∆2는 

그림 2(a)와 같다. s가 줄어들면 ∆1을 따라 

밴드갭이 형성되고, s가 늘어나면 ∆2를 따라 

밴드갭이 형성된다. s = −5 ~ 5%에서 

1%간격으로 계산하고 분석하여 대표적인 

경우만 선별하여 그림 2(b~e)에 넣었다.  

 
그림 3.  Strain 에 따른 각각 패스의 에너지이다. 

밴드갭은 각 strain 에서 가장 낮은 에너지갭이 

밴드갭이다. 

그림 3은 strain에 따른 각 패스의 

에너지차이를 나타낸 것이다. 밴드갭에 영향을 

미치는 패스는 s = −5 ~ −2 % 까지는 ∆1이고, 

−1 %에선 ∆0, 0 ~ 5 % 까지는 ∆2이다. ∆0은 

직접패스이고 ∆1,2는 간접패스이다. 또 보통 

직접패스와 간접패스의 차이가 매우 작으면 

준직접(semi-direct)이라고 하므로 s = 0% 

에서는 준직접 밴드갭이다. 그림에서 보다시피 

단층 MoS2는 s가 증가하도록 strain을 가하는 

것이 s가 감소하도록 strain을 가하는 것보다 

밴드갭이 더 쉽게 변한다. s = 10%이상 키우면 

밴드갭이 없어져서 금속이 됨을 확인 했다. 

  

결론 

단층 MoS2의 밴드갭은 strain에 민감하게 

변한다. s = −1% 일 때 밴드갭이 최대로 1.9 

eV가 되고 strain을 주면 갭이 줄어든다. s를 

늘릴 때 밴드갭의 변화가 더 급속히 일어난다. 

특히 s = 10% 이상 이면 금속의 특성을 보일 

것으로 예상된다. 또한 이 변화는 밴드갭 

크기뿐만 아니라 직접 밴드갭이 간접 

밴드갭으로 변하기도 한다. 직접 밴드갭은 s = 

−1%일 때 잠깐 관찰되고 다른 s에서는 간접 

밴드갭이 관찰될 것으로 예측된다. 이 특성을 

활용하면 트랜지스터나 LED등의 기능이나 

성능을 원하는 대로 조절 할 수 있고 센서 등 

여러 전자소자에 응용될 가능성이 있다. 
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