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 MoSe2は遷移金属カルコゲナイド(TMDs)の 1つであり、層状の結晶構造をとる。MoSe2

は層間に Li や K など金属原子を挿入することで超伝導を示すことが確認されている[1]。

MoSe2は主に 6 回対称性を示す 2H 型と 3 回対称性を示す 3R 型の積層構造の異なる 2 つ

の結晶構造が知られているが、表面の局所的な原子構造は明らかになっていない。積層構

造が異なれば挿入された金属原子周辺の位置関係も変わり、転移温度 Tc が変化すること

が考えられる。そこで我々は非破壊で表面の局所構造を観察できる 2次元光電子回折法に

よりMoSe2単結晶の(0001)表面の解析を行った。実験は SPring-8 BL25SUに設置した 2次

元表示型分析器(DIANA)を用いて行った。DIANA は光電子の角度分布を±60の立体角で

測定可能である。MoSe2を大気中でへき開後、DIANA にて XPS を取得した。次に Mo と

Seの 3d軌道電子をそれぞれ円偏光で励起し、光電子の運動エネルギーが同じ 600 eVで 2

次元光電子回折パターン(PIAD)を取得した。すると Fig.1.に示すように 3 回対称性をもつ

PIADパターンが得られた。励起原子がMo と Seで異なれば、現れるそれぞれの第一近接

原子による前方収束ピーク(FFP)が鏡面対称の位置に現れていることが分かる。このこと

から本実験で用いたMoSe2 試料の積層ポリタイプは 3R型であると判明した。 

本研究会ではこれらの結果と c 軸方向の原子間距離を変化させたときのシミュレーシ

ョン結果において、FFPの方向を比較することで層間距離について議論する。また、同時

にMo 3p準位からのエネルギー

損失電子の角度分布についても

測定を行った。すると徐々に

FFPの強度が減少し、Mo 3pか

ら 50 eV ほど離れたところで

FFP が反転するネガ回折模様を

取得できた。これらの結果を元

にネガ回折模様の発生機構につ

いても議論を行う。 
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Fig.1. Mo 3d and Se 3d PIAD Patterns 

 


