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It is shown that the maximum value of exchange current is obtained where hydrogen 
adsorption energy is near 0. This enables to estimate catalytic efficiency of a material 
with hydrogen adsorption energy, which is relatively easier to calculate with density 
fuctional theory (DFT) method. Strain dependence of the adsorption energy was studied 
with DFT method and adsorption energy of 0.04 eV per hydrogen atom is obtained at 
30% strain.

서론

Sabatier Principle에 따른 volcanic relation의 
교환전류의 최대값은 근사적으로 수소 흡착에너지
가 0이 될 때 얻어짐이 밝혀진 바 있다. [1][2] 따
라서 상대적으로 계산하기 쉬운 수소 흡착에너지
를 사용하여 촉매 효율을 추정할 수 있다. 수소 
흡착 에너지는 Density functional theory (DFT) 
method를 사용해 계산 할 수 있다. [3]

이 논문에서는 MoS2의 수소 흡착률이 strain과 
황을 대신하는 산소 불순물에 따라 어떻게 변하는
지 연구하였다.

Strain이 없는 경우 MoS2의 수소 흡착에너지를 
계산해 본 결과 3x3 Supercell에 대해 1.47 
eV/(Hydrogen atom)임을 확인 할 수 있었다. 따
라서 Strain을 가하여 수소 흡착에너지를 0에 가까
운 값으로 만들어 촉매효율을 높이고자 하였다. 
수소의 결합에너지를 높여야 하기 때문에 원소를 
치환하는 경우, 황 대신 수소와의 결합 에너지가 
더 높은 산소를 이용하는 것이 요구된다.

계산 방법

수소의 흡착 에너지는 다음과 같은 공식으로 
나타내어 진다.

는 각각 수소가 흡착된 물
질의 total energy, 수소가 흡착되지 않은 물질의 
total energy, 수소분자의 bonding energy이며, 는 
zero point energy이다.

본 연구에서 와 의 값으로는 각각 와 를 사용
하였다. , , 는 모두 SIESTA method를 기반으로 
한 DFT 소프트웨어 LCAODFTLab ver. 2.0을 사용
하여 계산하였다. [4]

MoS2 한 층의 격자 단위벡터는 서로 120 º의 
각도를 이루고 있으며 크기는 실험적으로 3.16 Å
임이 확인되었다. [5] S는 Mo로부터 층 평면상에
서는 두 격자 단위벡터의 합의 3분지 1 지점에 위
치하고 있으며, inter-layer 방향으로 1.5 Å 떨어진 
곳에 대칭적으로 두 개가 분포해 있다. 각 층은 
van der Waals 힘으로 결합하고 있다. [6]

이 소프트웨어는 총 에너지를 최소로 하는
Unitcell 내의 원자 위치의 최적값을 구하는 
Optimization 기능을 제공하고 있으나 이 기능은 
MoS2에 수소가 흡착되는 거리를 찾기에는 적합하
지 않다. 이는 Optimization의 첫번째 Iteration에 
사용될 구조에 수소와 황 사이의 거리를 3 Å으로 
하는 경우, 3.5 Å으로 하는 경우, 4 Å으로 하는 
경우에 각각 Optimization 후의 거리가 3.02 Å, 
3.49 Å, 3.97 Å으로 사실상 변화 없이 유지되는 
것으로부터 확인할 수 있다. 따라서 본 연구에서
는 수소와 황 사이의 거리에 따른 흡착 에너지 그
래프를 그려 그래프의 최소값을 물질의 흡착 에너
지로 결정하는 방식을 사용하였다. Single Point 
기능을 사용하였으며, K-point sampling은 10 x 
10 x 1 grid를 사용하였다. 

Strain은 층의 평면 상에서 등방적으로 가하였
으며, 5%, 10%, 15%의 Strain에 대하여 계산을 수
행하였다.

결과 및 논의

Fig. 1은 다양한 Strain 값에 대해 거리에 대한 
흡착에너지 그래프를 그린 것이다. Strain 값이 커
짐에 따라 흡착 에너지가 작아지는 것을 확인 할 
수 있다. x축은 Mo가 위치한 평면으로부터의 층
에 수직한 방향으로의 거리이며, 수소와 황과의 
거리는 이 값에서 1.5 Å을 뺀 값과 같다. Fig. 3은 
Strain 값에 따른 흡착 에너지의 그래프이다. y축
의 값은 Fig. 1의 그래프에서 3 Å 근방에 위치한 
최소값에 해당한다. 여기서 약 30%의 Strain을 가
했을 때 수소 흡착에너지가 근사적으로 0이 되는 
것을 확인 할 수 있다. 
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Fig. 1. Hydrogen Adsorpsion energy of MoS2 
plotted over distance from the Mo plane to the 
hydrogen for various strain values.

Fig. 2. Hydrogen Adsorbed on MoS2 at 3 Å 
from the Mo plane

Fig. 3. Strain dependence of hydrogen 
adsorption energy

결론

Strain 값에 따른 MoS2의 수소 흡착에너지를 계
산 하였다. Strain 값이 커짐에 따라 MoS2의 수소 
흡착에너지는 작아진다. 충분한 촉매 효율을 얻기 
위해서는 수소 흡착에너지가 -0.2~0.2 eV 구간에 
포함되어야 하는데, Strain 값이 30% 일 때 0.04 
eV/(Hydrogen atom)으로 이 조건을 만족시킴을 
확인하였다.
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