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전이금속 디칼코제나이드란?

중앙대학교 화학신소재공학부

권기창, 김수영

  칼코제나이드란 최소 한 가지 이상의 칼코젠 음이온과 다른 양이온이 결합하여 만들어진 

화학물질을 말한다. 주기율표 상에서 16족에 해당하는 원소들이 주로 칼코젠 원소로 분류되

며, 산소를 제외한 황, 셀레늄, 텔레늄 등이 이에 속한다. 칼코젠원소는 일반 광석에서 주

로 발견할 수 있으며, 그 형태가 다양하다. 이러한 칼코젠 중에서도 최근 전이금속 디칼코

제나이드에 대한 연구가 활발히 이루어지고 있다. 최근 10년간 다양한 연구 분야에서 지속

적으로 연구가 진행된 그래핀과 비슷한 구조를 지니면서도 자연적으로 반도체적 성질과 특

정한 밴드갭을 가져서 현재 연구가 활발히 진행 중이다. 

  전이금속 디칼코제나이드는 MX2(M = 전이금속, X = 칼코젠 원소)의 구조식을 지니고 있으

며, 가장 많은 연구가 진행 중인 물질로는 이황화물이다. 모든 전이금속 이황화물은 반자성

의 성질과 모든 용매에 녹지 않는 성질, 그리고 반도체적인 성질을 나타낸다. 이 중에서 티

타늄 이황화물은 리튬 이온 배터리에서 상대전극인 흑연에 리튬이온이 원활하게 이동할 수 
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있도록 도울 수 있는 물질로 널리 알려져 있다. 또한 몰리브덴 이황화물과 텅스텐 이황화물 

또한 반도체적 특성이 뛰어나 트랜지스터로서의 역할을 할 수 있다는 연구결과가 발표되고 

있다. 

  전이금속 디칼코제나이드의 구조는 그래핀과 유사한 층상구조이며, 층간의 간격은 6-7Å 

정도이며, 강한 in-plane 공유결합과 약한 out-of-plane 반 데르 발스 힘에 의해서 구성되

어 있다. 이들의 층상구조에 따라 두 가지 구조로 나눌 수 있는데, 금속과 결합하고 있는 

칼코젠 원소의 위치에 따라 분류될 수 있다.1-3 삼각기둥 모양과 팔면체 결정모양 두 가지로 

분류되며, 각각 2H (trigonal prismatic), 1T (octahedral)로 구분된다. 절반이 채워진 d-

오비탈을 가지는 크로뮴족에 속하는 전이금속(Cr, Mo, W)은 큰 원자번호를 가지는 칼코젠 

원소(S, Se, Te)와 결합할 경우 반도체적 성질(밴드갭)을 가지게 되고 큰 원자번호를 가진 

칼코젠일수록 밴드 갭의 크기는 줄어들게 된다. 또한 2H라고 일컬어지는 삼각기둥의 형태로 

결합하고 있는 전이금속 디칼코제나이드에서 주로 반도체적 성질이 나타나며 1T인 팔면체 

구조일 경우 반도체적 성질이 나타나기 어렵다고 보고되고 있다.4 

  약한 out-of-plane 반 데르 발스 힘으로 층상구조를 이루는 전이금속 디칼코제나이드는 

기계적, 화학적 박리법을 통해서 단일층으로 분리될 수 있다. 다음 그림과 같이 스카치테이

프 방법을 통해서 단일층의 몰리브덴 이황화물을 얻을 수 있는 것으로 보고되었다.5 반도체

적 성질을 가지는 전이금속 디칼코제나이드는 양자구속 효과에 의해서 층수에 따라 반도체

적 성질이 달라질 수 있는 특성이 있다. 예를 들어, bulk-MoS2의 경우 1.2eV의 indirect 

band gap을 가지며, 단일층의 MoS2의 경우 1.9eV의 direct band gap을 가진다.6 이러한 결

과는 PL에서 엄청난 향상의 차이를 보여줄 수 있으며, MoSe2, WS2, 그리고 WSe2에서도 비슷
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한 결과를 보인다고 보고되고 있다. 

  전이금속 디칼코제나이드는 다양한 분야에서 사용될 수 있을 것으로 예상된다. 먼저 반도

체적 성질을 이용한 FET소자에서 높은 on/off ratio를 이용하여 더 빠르고 유연한 논리회로

를 구축하는 것과 수소 발전 반응에서 값싼 촉매역할을 하는 것이다. 또한, 에너지 저장 분

야인 리튬이온 배터리의 양극에서 리튬이온의 intercalation을 돕는 물질로 사용될 수 있는 

가능성이 있다.7-12  

  단일층의 전이금속 디칼코제나이드는 이 물질에 대한 기초적인 현상연구나 실제적인 응용

까지 연구자들에게 많은 기회를 제공할 것으로 생각된다. 특히 반도체적 성질을 이용한 FET

를 비롯한 전자소자, 수소 발전 반응에서의 촉매, 에너지 저장 관련 기술 등에서 많은 역할

을 수행할 수 있다. 그러나 아직까지는 대면적, 대용량으로 물질을 합성하거나 분리할 수 

있는 기술이 개발되지 않아서 현실적인 적용은 이루어지지 않고 있다. 또한, 에너지 저장 

분야에서 필요한 전기 전도도와 작동 횟수에 대한 안정성 등이 개선해야할 주요 사항이다. 

평면의 구조를 가지는 전이금속 디칼코제나이드는 촉매로서 역할을 수행할 수 있지만, 활성

화 된 부분이 적어서 수소 발전 반응에서 효율이 낮은 단점이 있다. 마지막으로, p-, 

n-type의 반도체적 성질을 둘 다 수행할 수 있는 전이금속 디칼코제나이드를 효율적으로 성

질일 바꿔 heterostructure 구조를 만들어 효과적이고 효율적인 FET를 만드는 것이 주요 개

선할 사항이다. 
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