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中文摘要 

光觸媒是一種在光照下利用光能引發化學反應的催化劑，能分解

污染物、除臭和凈化水質，是具潛力的綠色環保材料。隨著化石燃料

對環境的威脅加劇，氫能源研發備受關注，其中水分解光觸媒被視為

有效的氫氣生產方法，通過光催化劑吸收光能，將水分解為氫氣和氧

氣，過程簡單且環保。本研究使用氮化硼奈米管摻雜二硫化鉬（MoS₂-

Doped Boron Nitride Nanotube）作為光催化劑材料。氮化硼奈米管具

有優異的機械性能和熱穩定性，而二硫化鉬因其獨特的光電性質和高

效光催化活性而受到廣泛研究。通過結合這兩種材料，期望提升光催

化劑的性能。使用密度泛函理論進行詳細計算機模擬，首先優化摻雜

後的結構，確保其穩定性。接著分析能帶結構，發現摻雜二硫化鉬後

材料的能帶隙適合光催化分解水反應，且在機械性能、光電性質和光

吸收性能上表現出色。未來研究將優化材料制備方法，提升光催化效

率；研究實際環境下的光催化性能，評估大規模應用的可行性，為可

持續發展目標做出重要貢獻。 

 

關鍵字：二硫化鉬、水解反應、光催化產氫、密度泛函理論、氮化硼

奈米管 
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Abstract 

Photocatalysts, as green environmental materials, hold immense 

development potential. With the increasing threat of fossil fuels to the 

environment, finding alternative energy sources has become urgent. 

Photocatalysts initiate chemical reactions under light irradiation, 

converting light energy into chemical energy. They decompose pollutants, 

deodorize, and purify water. Hydrogen energy development is promising, 

with photocatalytic water splitting being an effective method. This 

approach uses photocatalysts to absorb light energy, decomposing water 

into hydrogen and oxygen, making it simple and environmentally 

friendly.This study employed MoS₂-Doped Boron Nitride Nanotubes as 

photocatalyst materials. Boron nitride nanotubes have excellent 

mechanical properties and thermal stability, while molybdenum disulfide 

is known for its unique photoelectric properties and efficient photocatalytic 

activity. Combining these materials aims to enhance photocatalyst 

performance. We conducted computational simulations, optimizing the 

structure of MoS₂-Doped Boron Nitride Nanotubes for stability and 

analyzing its band structure, finding a suitable bandgap for photocatalytic 

water splitting. The material showed excellent mechanical properties, 

photoelectric properties, and light absorption performance, indicating its 

potential as an efficient photocatalyst. Future research will optimize 

material preparation processes to enhance efficiency, study performance 

under actual conditions for large-scale application feasibility, and explore 

other doping elements or composite materials to improve performance 

further. Photocatalyst technology, as a green technology, has broad 

application prospects. Continuous research and optimization will expand 

their applications in environmental protection and renewable energy. With 

technological advancements, photocatalysts will play a significant role in 

future energy structures, contributing to sustainable development goals. 

 

 

 

Keyword ： Boron-Nitride Nanotubes, DFT study, Hydrolysis, 

Molybdenum Disulfide (MoS₂), Photocatalysis 
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1. 緒論 

光觸媒反應，簡單來說，是通過光照激發表面進行反應的催化劑。

光觸媒在光的照射下，吸收光能並將其轉化為化學能，再將化學能傳

遞至反應物，促進光催化反應的發生。通過光催化反應，可以有效分

解污染物、去除空氣中的異味或分解水中的雜質，達到去污、除臭和

凈水的效果，使光觸媒成為一種具有相當發展潛力的綠色環保材料。 

水分解光觸媒的概念最早是日本東京大學的藤嶋昭 (Fujishima 

Akira)博士提出的。利用二氧化鈦電極表面的水分子在紫外光照射下

發生分解的現象（即水的光解現象）在兩電極上均有氣體產生。經收

集分析，發現二氧化鈦電極和白金電極分別產生氧氣和氫氣，這一光

化學特性被稱為本田-藤嶋效應（Honda-Fujishima effect）。這項研究揭

示了光觸媒在分解水產生氫氣和氧氣方面的潛力，為光觸媒研究開辟

了新的方向。 

近年來，由於化石燃料對地球環境的威脅日益嚴重，尋找替代能

源已成為迫切議題。氫能源的研發被視為具有前景的產業，在眾多制

氫方法中，水分解光觸媒被認為是一種有效的氫氣生產方法。在本實

驗中，利用二硫化鉬摻雜氮化硼奈米管（MoS2‑Doped Boron Nitride 

Nanotube）作為光催化產氫材料，並通過電腦模擬計算其能帶結構和

材料的各項性能，如結構優化、機械性能、摻雜後的光電性能和光吸

收性能等。未來的研究將進一步深入探討這些材料的性能，以推動氫

能源技術的發展，促進更可持續的未來能源。 

以下是有關國內外關於氫能源發展的相關資料: 
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 全球氫能發展趨勢 

1. 氫能策略的增長： 

2019 年，只有法國、日本和韓國制定了氫能使用策略。到 2021 年，

已有 17 個國家發布了氫能策略，另有 20 多個國家正在制定相關策

略。 

2. 氫能生產和消耗預測： 

根據國際能源署（IEA）的預測，氫能產量將從 2020 年的 8700 萬

噸（Mt）增長到 2050 年的 5.28 億噸。低碳氫的比例將從 2020 年的

10%大幅上升到 2050 年的接近 99%。到 2050 年，氫能將成為關鍵能

源，主要用於發電、運輸和工業部門。 

3. 技術發展： 

氫能生產技術包括電解和化石燃料重整並配合碳捕捉、利用與封

存（CCUS）。電解氫的比例預計會大幅增長。 

各種氫能儲存和運輸技術正在開發中，如液態氫、液態有機氫載

體（LOHC）和混入天然氣管線的氫氣。 

 我國氫能發展規畫 

1. 政策和策略： 

台灣國發會於 2022 年 3 月公布了「台灣 2050 淨零排放路徑及

策略總說明」，氫能被列為「十二項關鍵戰略」之一。經濟部主

責推動氫能生產和應用技術的發展，目標涵蓋 2025 年至 2050

年的不同階段。 

2. 發展階段： 
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2025-2030 年：重點發展氫能生產和發電技術。 

2030-2040 年：持續訂定和完善氫能生產、運輸及進口法規。 

2040-2050 年：以國內自產氫氣及發展先進的氫能配送技術為主。 

3. 關鍵應用： 

短期：發展定置型燃料電池發電系統。 

中期：氫能在工業熱需求和發電中的應用。 

長期：發展氫氣鍋爐、儲能及基礎電力供給。 

4. 氫能來源： 

台灣計劃利用多種氫能來源，包括化石燃料的催化分解、工業

副產品回收和再生能源電解水（綠氫）。 

5. 政府和產業合作： 

政府已成立氫能推動聯盟，結合公私部門資源，共同推動氫能

技術的應用和發展，尤其是與台灣不斷增長的再生能源產業相結

合，促進綠氫的生產。 

總結來說台灣的氫能發展策略是全面的，涉及技術和政策的分階

段發展，與全球趨勢保持一致。對於綠氫和再生能源的重視，將有助

於台灣實現 2050 年淨零排放的目標。 

最後，引用國發會的資料作為參考，氫氣在能源領域的應用目前

仍然較少，但未來具有廣闊的發展空間，特別是在氫能的安全性和生

產技術方面的進展。氫能技術多樣，對發電、工業生產和運輸等領域

都有巨大的應用潛力。然而，現階段氫能成本較高，為了降低使用成
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本並實現規模經濟，需要推動氫能的生產來源、輸送管線和儲存設施

等基礎建設。 

考慮到氫能的主要使用區域多為人口密集的城市地區，提升使用

安全性和加強社會溝通是技術開發和相關法規制定的重點。我國目前

氫能技術處於研發與示範階段，根據氫能的特性，規劃開發低成本、

高性能的氫氣生產技術與儲氫材料，並進一步發展高效能、長周期、

可量產且穩定的產氫與儲氫技術，作為策略目標，投入符合國內發展

需求的應用技術，例如氫生產和氫/氨發電的關鍵技術、氫能應用技術

等。 

以上資料來源: 國家發展委員會「臺灣 2050淨零排放路徑及策略總說明」 
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在氫能技術的發展中，根據氫氣生產過程對環境的影響和使用的

能源來源，氫氣通常被分類為灰氫、藍氫、綠氫，還有藍綠氫。以下

是這些分類的詳細解釋： 

灰氫： 

灰氫是指通過化石燃料（如天然氣、煤炭）轉化而來的氫氣。在

這個過程中，化石燃料被蒸汽重整或部分氧化，釋放出二氧化碳等溫

室氣體。由於沒有進行碳捕集和封存（CCS），灰氫對環境的負面影響

較大。 

藍氫： 

藍氫與灰氫的生產過程相似，也是通過化石燃料轉化得到氫氣。

但不同的是，藍氫生產過程中使用了碳捕集和封存技術（CCS），將大

部分二氧化碳捕獲並封存起來，以減少溫室氣體排放。因此，藍氫被

視為相對更環保的一種選擇。 

藍綠氫： 

藍綠氫是一種混合生產方式，結合了藍氫和綠氫的技術優勢。通

常，這種氫氣生產方式會使用部分可再生能源和部分化石燃料進行生

產，同時應用碳捕集和封存技術（CCS）。這種方法的目的是在不斷提

高綠色能源比例的同時，減少化石燃料的使用，並在過渡期內有效降

低二氧化碳排放。 

綠氫： 

綠氫是最環保的氫氣生產方式，通過可再生能源（如風能、太陽
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能）進行水電解產生氫氣。由於這個過程不涉及化石燃料，也不排放

溫室氣體，綠氫被認為是未來最可持續的氫氣來源。 

氫能的發展重點在於提高各種生產技術的效率和經濟性，特別是

綠氫，因為它代表了真正的可再生能源解決方案。而藍綠氫則作為過

渡技術，可以在現有技術基礎上實現減排目標，同時逐步增加可再生

能源的使用比例。推動綠氫和藍綠氫技術的發展和應用，有助於實現

減少碳排放和能源轉型的目標。 

 
以上資料來源: 經濟部 產業技術司 全球氫氣生產方式的發展與趨勢(2021)石蕙

菱(工研院)  

1.1 光產氫機制 

光催化產氫是一種利用光能來驅動水分解反應，從而產生氫氣的

技術。詳細來說，光催化產氫的機制可以分為以下幾個步驟： 

1. 吸附(Adoption)：首先，光催化劑（通常是含有特定金屬氧化物

或半導體材料的薄膜或顆粒）吸附水分子表面。 

2. 光激發(Photoluminescence)：當光能照射到光催化劑表面時，能
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量被轉移到吸附的水分子上，使其分解成氫原子和氧原子。 

3. 氧化還原反應(Reduction-oxidation reaction)：吸附的氫原子被

釋放出來，與其他氫原子結合成氫氣（H2），而氧原子則結合成氧

氣（O2）。 

在此過程中，光能被利用來克服水分子的結合能，從而促使水分

子分解成氫氣和氧氣。由此可見，光催化劑的選擇和結構對反應速率

和效率至關重要。此外，催化劑的再生能力也是一個重要的考慮因素，

因為它決定了系統的穩定性和持久性。 

1.2 催化劑材料 

1.2.1 催化劑材料介紹: 

當談到光催化產氫的催化劑材料時，主要有兩大類：金屬氧化物和

半導體材料。 

1. 金屬氧化物：金屬氧化物是一類常用的光催化劑，其中包括二氧 

化鈦（TiO2）、氧化鋅（ZnO）、氧化銦鎵（InGaO3）、氧化銦錫（ITO）

等。這些金屬氧化物具有良好的光催化活性，可以有效地吸收紫外

光或可見光範圍內的光能，從而促進水的分解反應。 

2. 半導體材料：半導體材料也是常見的光催化劑，包括氮化鎵（GaN）、

氮化銦（InN）等。這些材料具有良好的光電性能，能夠吸收光能

並產生電子-電洞對，從而促進水的分解反應。此外，通過控制半

導體材料的結構和成分，可以調節其光催化活性和選擇性，從而提

高氫氣產量和純度。 
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無論是金屬氧化物還是半導體材料，選擇合適的催化劑材料對於

光催化產氫的效率和性能影響甚大。此外，通過結合不同的催化劑材

料或添加共催化劑，還可以進一步提高光催化產氫系統的性能和穩定

性。例如，本項研究所使用的材料為氮化硼奈米管摻雜二氧化鉬，為

新型的材料的結合。 

1.2.2 氮化硼結構介紹: 

由相同數量的硼和氮原子組成，其結構組成與碳相似，當討論到

氮化硼的結構時，有兩種最常見的形式：六方氮化硼（h-BN）和立方

氮化硼（c-BN）。這兩種形式的氮化硼在晶體結構上有著顯著的不同，

決定了它們在性能和應用方面的差異。 

 六方氮化硼（h-BN）： 

1. 結構：  

h-BN 是由氮原子和硼原子構成的平行六邊形網絡。它的結構類似

於石墨，其中層之間的相互作用比較弱。 

2. 性質：  

絕緣體：h-BN 是一種絕緣體，電子在其內部不能自由移動。 

熱導率：盡管是絕緣體，但 h-BN 具有出色的熱導率，使其在高溫

條件下有用。 

化學穩定性：h-BN 在大多數化學環境下都非常穩定，對許多溶劑

和腐蝕劑較不敏感。 

3. 應用： 



MoS₂摻雜 BN 奈米管進行光催化產氫性質之理論研究 

 

                                    12       逢甲大學學生報告 ePaper(2024 年) 

熱界面材料：由於其優異的熱導率和化學穩定性，h-BN 常被用作

高性能熱界面材料，用於電子設備的散熱。 

潤滑劑：h-BN 的層狀結構使其在高溫高壓下表現出良好的潤滑性

能。 

奈米材料：h-BN 奈米片被用於制備具有特殊性能的複合材料。 

 立方氮化硼（c-BN）： 

1. 結構： 

c-BN 具有類似於金剛石的結構，由碳原子和氮原子形成立方晶格。

其結構非常緊密，硬度非常高。  

2. 性質： 

高硬度：c-BN 是第二硬的物質，僅次於金剛石。 

耐磨性：由於其高硬度，c-BN 具有出色的耐磨性，使其成為研磨

和切削工具的理想材料。 

熱導率：與 h-BN 一樣，c-BN 也具有良好的熱導率。 

3. 應用： 

切削工具：c-BN 被廣泛應用於高速切削、磨削和拋光工具中，因

為它的硬度和耐磨性使其能夠處理各種材料。 

陶瓷制品：c-BN 被用作高性能陶瓷的添加劑，提高其硬度和耐磨

性。 

高溫材料：由於其優異的熱穩定性，c-BN 在高溫環境下被用作加

熱元件和隔熱材料。 



MoS₂摻雜 BN 奈米管進行光催化產氫性質之理論研究 

 

                                    13       逢甲大學學生報告 ePaper(2024 年) 

氮化硼奈米管(Boron Nitride Nanotubes): 

氮化硼奈米管是由氮化硼（BN）構成的奈米管狀結構，具有獨特

的電子結構和優異的物理特性。 

1. 結構： 

氮化硼奈米管是由氮和硼原子組成的奈米管結構，類似於碳奈米

管。可以具有單壁或多壁的結構。 

2. 性質： 

電子性質：氮化硼奈米管通常是絕緣體或半導體，具有 可調控的

能帶結構，這使得它們在電子器件中具有極高的應用價值。 

機械性質：氮化硼奈米管具有優異的機械強度和柔韌性，可用於

制備高強度奈米複合材料。 

熱性質：與氮化硼片層相似，氮化硼奈米管也具有良好的熱導率。 

3. 制備方法： 

化學氣相沈積（CVD）：類似於碳奈米管的制備方法，可以在適當

的催化劑上生長氮化硼奈米管。 

水熱法：通過水熱反應合成氮化硼奈米管，此種方法較為簡單易

行。 

4. 應用： 

電子器件：由於其優異的電子性質，氮化硼奈米管被認為是制備奈

米尺度電子器件的有前景材料，如場效應晶體管、奈米懸掛橋梁等。 
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機械增強劑：將氮化硼奈米管添加到複合材料中，可以顯著提高  

材料的機械強度和耐磨性，因此在航空航天、汽車制造等領域具有

潛在應用價值。 

傳感器：氮化硼奈米管的表面性質和電子結構使其在傳感器領域 

具有潛在的應用，如氣體傳感器、生物傳感器等。 

雖然相較於奈米碳管，氮化硼奈米管的研究仍處於起步階段，但其

獨特的性質和潛在的應用領域使得它備受關注，並且在諸多科技領域

中具有廣闊的發展前景。 

2. 計算方法及原理 

2.1 密度泛函理論 (DFT study) 

密度泛含理論(Density Functional Theory study)可由以下敘述: 固

體的能帶理論提供了解釋許多物理特性的框架，並且確定了固體中的

電子能帶結構。然而，其內部包含龐大的原子核和電子數量，若採用

傳統的從頭計算方法(ab-initio)，需考慮所有原子核和電子之間的相互

作用以及其相對位置、動能等因素。面對這樣的多電子系統，傳統計

算方法需要龐大的資源和時間。 

因此，為了處理這樣的系統，常常需要採用一些近似和簡化的方

法。這些方法可能包括將電子動能的影響納入平均場近似中，或者利

用密度泛函理論等方法來簡化計算。這些近似方法在保留系統主要特

性的同時，大幅減少了計算所需的資源和時間，使得對固體中複雜多

電子系統的研究變得更加可行。 
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所有 DFT 計算均在 QE(Quantum ESPRES-SO)和 Yambo 程式中

進行。本系統之交換關聯函數 (exchange correlation functional)為

generalized gradient approximation (GGA) 及多電子微擾法(G0W0)中的

Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) 泛函。 

2.1.1  Hohenberg-Kohn 定理 

在量子力學領域，薛丁格波動方程式的解在單電子系統中可以解

析解決，但對於多電子系統，薛丁格波動方程沒有解析解。因此，在

處理多電子系統時，使用波函數無法滿足量子力學的需求。在 1927

年，Fermi 提出了一種用電子密度表示能量的理論。雖然這理論在化

學領域的一些現象上存在局限性，但在 1960 年代，Kohn 等人將電子

密度應用於 Fermi 理論來解決多電子系統的問題。這就是著名的

Hohenberg-Kohn 定理，Hohenberg 和 Kohn 於 1964 年提出。 

他們認為，多電子系統的基態物理性質由其電子密度分布 

𝐸𝑔𝑠[𝜌(𝑟)]  唯一決定。也就是說，系統基態的物理量可以解釋為電子

密度的函數，因此我們不需要知道實際的多體波函數。事實上，只需

知道電子的密度分布，就可以求得系統基態的所有物理性質。這一理

論稱為密度泛函理論（Density Functional Theory, DFT），所有物理量

都可以表示成 𝐸𝑔𝑠[𝜌(𝑟)] 的函數。這樣的描述簡化了在求系統基態能

量時的自由度： 

 

其中 Egs 為 系 統 之 激 態 能 量

(ground state energy) 

𝐸𝑔𝑠 = 𝐸𝑔𝑠[𝜓(𝑟1, 𝑟2, . . . , 𝑟𝑛)] → 𝐸𝑔𝑠 = 𝐸𝑔𝑠 [𝜌(𝑟)]             (2-2) 
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此外，系統基態總能量的電子密度函數 必須滿足變分原理。簡單

來說，非基態的電子密度 𝜌(𝑟) 一定會導致𝐸𝑔𝑠[𝜌(𝑟)] ≥ 𝐸𝑔𝑠[𝜌(𝑟)]。然

而，Hohenberg 和 Kohn 只證明了系統的總能量是電子密度的函數，

並沒有給出明確的公式。因此，我們仍不知道如何在不使用波函數的

情況下獲得電子密度，或者如何從電子密度中獲得系統能量。 

2.1.2 Kohn-Sham 定理 

1965 年，Kohn 和 Sham 兩位學者基於先前的 Hartree-Fock 理論和

Hohenberg-Kohn 理論，提出了 Kohn-Sham 方程式，用於估算系統的

總能量。他們設想了一個虛擬系統，該系統中的電子數量與真實系統

相同，但電子之間沒有相互作用力，每個電子僅感受到一種外場勢

（external potential）。在這個虛擬系統中，電子密度函數等於真實系

統的電子密度函數。此時，系統的 Hamiltonian 可以改寫為： 

 

其中： 

𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) 為外場的位勢  

𝑉𝐻(𝑟) 為 Hartree 位勢 

𝑉𝑥𝑐(𝑟) 則為系統的交換關聯位勢(exchange-correlation potential) 

這被稱為 Kohn-Sham 方程式。在這種情況下，系統的總能量可以寫

成： 

 

𝐻 =  
𝑃𝑖

2

2𝑚
+  𝑉𝑒𝑥𝑡 (𝑟 )

𝑁

𝑖=1

+
1

2
 

𝑒2

 𝑟𝑖 − 𝑟𝑗  

𝑁

𝑖≠𝑗

𝑁

𝑖=1

= −
ℏ

2

2𝑚
𝛻2 + 𝑉𝑒𝑥𝑡 (𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐 (𝑟) 

 −
ℏ

2

2𝑚
𝛻2 + 𝑉𝑒𝑥𝑡 (𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟) 𝜓𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜓𝑖(𝑟)

            
(2-4) 
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Kohn-Sham 方程的求解也是一個本征態問題，需要使用自洽場方法

（Self-Consistent Field, SCF）來執行求解，以獲得對應的基態電子波

函數和系統總能量。此外，交換-關聯能量的形式與整個系統的電子密

度分布有關。對於多電子系統，處理這個問題非常覆雜，沒有具體的

數學公式可以表示。這種困境也促使了密度泛函理論計算中的兩種近

似方案的發展，即我們常見的局域密度近似（ Local Density 

Approximation, LDA ） 和 廣 義 梯 度 近 似 （ Generalized Gradient 

Approximation, GGA）。 

2.2 廣義梯度近似法(GGA) 

在處理半導體、大型金屬塊材、以及表面化學反應等涉及電子密

度變化較大的系統時，局域密度近似法（Local Density Approximation, 

LDA）可能會失去其準確性。LDA 假設電子密度在每一點都是均勻

的，這在某些情況下是適用的，但在電子密度劇烈變化的系統中，這

種假設就不再成立。因此，1981 年，Gross、Driezler 和 Perdew 等學

者 提 出 了 一 種 名 為 廣 義 梯 度 近 似 法 （ Generalized Gradient 

Approximation, GGA）的方法。 

廣義梯度近似法考慮到了電子密度梯度隨著位置變化而產生的梯

度變化，更進一步考慮了密度泛函理論（Density Functional Theory, 

DFT）在空間中的梯度分佈。GGA 不僅考慮了電子密度本身，還納入

了電子密度梯度的信息，這使得 GGA 在處理變化較大的系統時能夠

提供更高的準確性。 

具體來說，GGA 能夠更準確地描述系統中電子的行為，特別是在
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面對較複雜的電子密度變化情況時。例如，在處理涉及表面化學反應

的系統中，電子密度在表面和界面處通常會有劇烈的變化。LDA 在這

些情況下可能會顯得不夠精確，因為它無法充分考慮到電子密度的非

均勻性。而 GGA 通過考慮電子密度的梯度，能夠更好地捕捉到這些

變化，提供更加精確的計算結果。此外，GGA 在處理半導體材料時也

展現出了更高的準確性。半導體中的電子密度分佈通常不是均勻的，

特別是在存在缺陷或雜質的情況下。GGA 能夠更好地描述這些非均

勻分佈，從而提高了對半導體性質的預測準確性。在大型金屬塊材系

統中，電子密度的變化也可能非常顯著，尤其是在考慮金屬表面或界

面效應時。GGA 通過引入梯度信息，能夠更精確地描述這些變化，從

而提供更準確的結果。 

總之，廣義梯度近似法（GGA）相較於局域密度近似法（LDA），

在處理電子密度變化較大的系統時提供了更高的準確性。GGA 考慮

了電子密度梯度的變化，能夠更精確地描述系統中電子的行為，特別

是對於表面化學反應、半導體材料以及大型金屬塊材等情況，這種方

法能夠提供更加精確的計算結果。這使得 GGA 成為密度泛函理論中

的一個重要工具，廣泛應用於現代計算材料科學和化學中。 

2.3 多電子微擾法(G0W0) 

多電子微擾法(G0W0)是一種密度泛函理論(DFT)的修正方法，用

於準確計算電子體系的能帶結構和電子能隙。在 G0W0方法中，首先

使用 DFT 計算系統的初猜能帶結構，然後將這些能帶結構作為輸入，

通過微擾理論來修正能帶結構和能隙。這種方法可以補償 DFT 方法
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在描述電子結構方面的一些不足，如局部密度近似(LDA)和廣義梯度

近似(GGA)。G0W0方法在計算半導體、絕緣體和分子的能隙時顯示出

很高的準確性，因此被廣泛應用於材料科學和固態態物理研究中。 

在處理表面化學反應等涉及電子密度變化較大的系統時，密度泛

函理論（DFT）的局部密度近似（LDA）和廣義梯度近似（GGA）方

法往往會失去其準確性。為了彌補這些不足，1981 年，Gross、Driezler

和 Perdew 等學者提出了一種名為多電子微擾法（G0W0）的方法，旨

在更準確地計算電子體系的能帶結構和電子能隙。 

 G0W0 方法的基本原理: 

多電子微擾法（G0W0）結合了 DFT 的初始計算和微擾理論的修

正，能夠有效地彌補 DFT 在描述電子結構方面的不足。 

 G0W0 方法的計算過程包括以下幾個步驟： 

初猜能帶結構計算： 

首先使用 DFT 方法（通常採用 LDA 或 GGA）計算系統的初始能

帶結構，得到電子的能級和波函數。這些初始的能帶結構雖然能提供

系統的一個基本描述，但在準確性上有所欠缺，特別是在預測電子能

隙方面。 

微擾理論修正： 

將這些初始的能帶結構作為輸入，應用微擾理論進行修正。G0W0

方法的核心是計算電子的自能（self-energy），這是一個包含電子-電子

相互作用影響的修正項。自能可以通過電子的格林函數（Green's 
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function，G0）和屏蔽庫倫勢（screened Coulomb interaction， W0）來

計算，這就是 G0W0名稱的由來。 

能帶結構修正： 

利用計算得到的自能，對初始的能帶結構進行修正，從而得到更

加準確的能帶結構和電子能隙。 

 G0W0方法的優勢 

相比於傳統的 DFT 方法，G0W0 方法能夠更準確地描述系統中的

電子激發行為和能隙特性。這對於研究半導體、絕緣體和分子等材料

尤為重要。具體而言，G0W0 方法在以下幾個方面顯示出了顯著的優

勢： 

半導體材料： 

G0W0方法能夠準確預測半導體的能隙，這對於設計高效的光電器

件（如太陽能電池和 LED）具有重要意義。半導體中的電子能隙大小

直接影響其光電轉換效率和導電特性，因此準確的能隙預測至關重要。 

絕緣體： 

對於絕緣材料，準確的能隙計算有助於理解其絕緣機制和電子結

構特性。這對於開發新型絕緣材料具有重要的理論指導意義。 

分子系統： 
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在化學和生物物理研究中，G0W0方法被用來預測分子的光學和電

子性質，這對於設計新型材料和藥物有著重要應用。例如，準確的能

隙計算可以幫助科學家設計出具有特定光吸收和發射特性的分子。 

強關聯材料： 

對於那些具有強電子關聯效應的材料，如過渡金屬氧化物和高溫

超導體，G0W0 方法提供了比傳統 DFT 方法更準確的電子結構描述。

這有助於深入理解這些材料中的複雜物理現象。 

G0W0方法的應用: 

G0W0方法在材料科學和固態物理研究中有著廣泛的應用。其高準

確性的能隙計算對於設計和理解新材料具有重要意義。在半導體和絕

緣體研究中，準確的能隙計算有助於開發高效的電子和光電子器件。

在分子系統的研究中，G0W0 方法則為新型材料和藥物的設計提供了

重要的理論支持。 

總之，多電子微擾法（G0W0）通過結合 DFT 和微擾理論，顯著提

升了電子結構計算的準確性。這種方法在半導體、絕緣體、分子系統

以及強關聯材料的研究中，顯示出了強大的應用潛力，成為現代材料

科學和固態物理研究中不可或缺的重要工具。隨著計算能力的提升和

方法的進一步發展，G0W0 方法將在未來的研究中發揮更加重要的作

用。 

2.4 計算公式  

VBM = VBM
cal

 -V
vac,ns   
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CBM = CBM
cal 

-V
vac,ns  

 

E
f
 = E

f cal
 -V

vac,ns
 

其中，Xcal（X = VBM、CBM 和 Ef）和 Vvac 分別是通過 PBE 計算

獲得的參數值和奈米管的真空能級電位。 

3. 結果與討論 

3.1   結構優化和機械性質 

由於原始的 BN 奈米管之能帶過大，不適合做為產氫材料之催化

劑使用，因此我們透過摻雜(Doping)來解決。圖 3.1 為 SWBNNT 之側

視圖。可以看到，在摻雜後，鉬原子取代氮原子，而硫原子則取代硼

原子。隨著管徑增大，(x,x)中的數值也會跟著增大。此外，從表 3.1 可

以看到原始(10,10)、(12,12)在摻雜後的管徑增大，且體積也有些許的

增長，顯示出結構優化後的良好性質。再者，由表 3.2 可看出單層

SWBNNT 材料優化掌性幾何學。值得一提的是，(8,8)及(9,9)兩種材料

由於其應變能過大，導致材料內部結構不穩定，因此不作為使用。反

之，(10,10)、(11,11)及(12,12)三種材料較為適當的應變能，導致材料

內部結構相對穩定，因此將在後續進行計算。                                                                                                                                                                                                                                                            
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圖 3.1 優化後的單位晶胞 (a) (8, 8) SWBNNT, (b) (9, 9) SWBNNT, (c) (10, 10) 

SWBNNT, (d) (11, 11) SWBNNT, (e) (12, 12) SWBNNT, (f) MoS2-摻雜 (10, 10) 

SWBNNT 俯視圖, 及 (g) MoS2-摻雜 (10, 10) SWBNNT 側視圖 

 

表 3.1 摻雜及未摻雜之 SWNNNT 材料對應之直徑及 k-points 值 

 

 

表 3.2 單層 SWBNNT 材料優化掌性幾何學 
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圖 3.2 (a) 原始 SWBNNT (b) MoS2 摻雜 SWBNNT 體積-能量變化關係圖 

 

圖 3.3 (a) 原始 SWBNNT (b) MoS2 摻雜 SWBNNT 鍵長-能量變化關係圖 

3.2   摻雜後之光電性質 

由能帶圖(圖 3.4)我們可以得知，原始 SWBNNT 分別用 GGA 及

G0W0 方法所計算得出得能帶值為 4.9 eV 及 5.2 eV，而摻雜後的

(10,10)SWBNNT 能帶值皆為 0 eV，形成一導體，無法在後續的產氫

實驗中有效運用。幸運的是，摻雜後的(12,12)SWBNNT 在計算後分

別為 2.2 eV 及 2.5eV，數值符合產氫催化劑材料的限制值，大於 1.23 

eV，是為一良好的光催化材料。 
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圖 3.4 (a) 原始 SWBNNT (b)MoS2-摻雜(10, 10) SWBNNT(c) MoS2-摻雜(12, 12) 

SWBNNT 能帶結構圖 

再者，由下表 3.3 及圖 3.5 接能夠看出其計算得出後的能帶大小，

MoS2-摻雜 (12,12) SWBNNT 為可用材料，而 MoS2-摻雜 (10,10) 

SWBNNT 如前述，形成導體無法使用。另外，由圖 3.6 能看出此項材

料價帶由 N 及 S 提供，而導帶由 Mo 及 B 提供。藉由不同的分析及

製圖我們能更加確定在材料的選定上符合所訂之條件。 

 

表 3.3 計算後得出之摻雜前後能帶、晶格參數、形成能 
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圖 3.5(a) 原始 SWBNNT (b)MoS2-摻雜(10, 10) SWBNNT(c) MoS2-摻雜(12, 12) 

SWBNNT 能量態密度(DOS)圖 

 
圖 3.6 (a)MoS2-摻雜 (12, 12) SWBNNT 部分能量態密度(PDOS)圖 (b) MoS2-摻雜 

(12, 12) SWBNNT 軌域貢獻圖 

3.3 摻雜後之光吸收性質 

由摻雜後我們可以得知，材料在摻雜後能有效降低其能帶值。此

外，在光學吸收率上也能有顯著的提升，可以看到表 3.4 中，比較各

種材料的光吸收度及能帶大小，MoS2-摻雜 SWBNNT 在降低能帶值

的同時依然能保有良好的光學吸收率。我們的最終目的是找出一種能
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夠應用於可見光波段中的材料，以實現光催化產氫。因此材料的光學

吸收率尤為重要。以便在日後能有助於實質上的應用。 

表 3.4 各種材料之光催化系統的能帶、結合能比較 

 

4. 結論 

在本篇研究中，我們運用密度泛函理論（DFT）計算，探討了氮

化硼奈米管摻雜二硫化鉬（MoS2-Doped Boron Nitride Nanotube）在光

催化產氫中的潛在應用。該研究的目的是通過摻雜改性提升氮化 

硼奈米管的光催化性能，期待在可再生能源領域中找到高效且穩定的

材料。 

首先，我們將原始的 BN 管摻雜 MoS2，生成了(8,8)、(9,9)、(10,10)、

(11,11)、(12,12)五種不同結構的材料。經過詳細計算，我們發現(8,8)

和(9,9)結構的應變能較大，導致其內部結構不穩定，因此不適合作為

光催化材料使用。隨後，我們對其餘結構進行了機械性質、光電性質

及光吸收性質的全面計算和分析。機械性質方面，摻雜前後材料的強

度和體積均有所增加，表明 MoS2 的摻雜能有效提升氮化硼奈米管的



MoS₂摻雜 BN 奈米管進行光催化產氫性質之理論研究 

 

                                    28       逢甲大學學生報告 ePaper(2024 年) 

結構穩定性和力學性能。這一結果對於實際應用非常重要，因為材料

的機械強度直接影響其使用壽命和穩定性。 

在光電性質部分，我們使用 GGA-PBE 和 G0W0-PBE 方法計算了能帶

結構圖、能量態密度（DOS）圖及軌域貢獻圖。計算結果顯示，摻雜

後的(12,12)奈米管的能帶寬度最佳，分別為 2.2 eV 和 2.5 eV。這表明

摻雜 MoS2 後的氮化硼奈米管具有更好的光電性能，能有效促進光生

電子和空穴的分離，從而提高光催化效率。最後，在光吸收性質方面，

摻雜後的(12,12)奈米管展現了最優秀的光吸收率，特別是在可見光範

圍內。這意味著該材料能更有效地吸收陽光，激發電子進行光催化反

應，從而提高產氫效率。 

此外，這項研究還表明，通過摻雜 MoS2，不僅能縮小材料的能帶，

將其調整至有效使用範圍內，而且能顯著提高材料的光吸收能力。這

些特性使得摻雜後的氮化硼奈米管在光催化產氫中表現出顯著的潛

力。這不僅有助於提升光催化產氫技術的效率，還為開發新型光催化

材料提供了新的思路。 

總結來說，本研究通過對摻雜二硫化鉬的氮化硼奈米管進行詳細

的 DFT 計算和分析，發現該材料在光催化產氫方面具有優越的性能。

未來的研究可以進一步探索不同摻雜元素對氮化硼奈米管性能的影

響，以及在實際應用中的穩定性和可行性。這將有助於推動光催化技

術的發展，實現更高效、更可持續的氫能生產。 

5. 未來應用及展望 
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如前言所述，氫能源的開發是一項相當具有前景性的產業。隨著

全球對乾淨能源需求的增加以及氣候變化的威脅日益加劇，氫能源作

為一種潛力巨大的替代能源，正在引起人們的關注和興趣，其豐富的

應用前景，將在未來的能源革命中扮演重要角色。 

首先，氫能源在交通運輸領域擁有巨大潛力。燃料電池汽車利用

氫氣與氧氣的反應來驅動電動引擎，不僅性能優越，而且僅排放水蒸

氣，對環境無污染。這將有助於減少交通運輸對空氣品質和氣候變化

的負面影響。其次，氫能源還可以作為能源的儲存媒介，解決太陽能

和風能等不穩定能源的問題。通過將過剩的電能轉化為氫氣儲存起來，

在需求高峰期間再轉化為電能供應，實現能源的平衡和穩定供應。此

外，氫能源在工業生產、家庭供能和航天太空等領域也有廣泛應用。

在工業生產中，氫氣可以用於製造氨、製鋼等過程，減少對化石燃料

的依賴，降低溫室氣體排放。在家庭供能方面，通過燃料電池發電，

可以提供穩定可靠的電力，改善生活品質。在航天航空領域，氫能源

被廣泛應用於火箭推進系統和太空探測器的能源供應，具有重要的戰

略意義。 

然而，氫能源的應用還面臨著一些挑戰和限制。例如，氫氣的生

產、儲存和運輸成本仍然較高，且存在安全風險。此外，氫能源基礎

設施的建設也需要大量的投資和時間。因此，政府、企業和學術界需

要共同努力，加大對氫能源技術的研發和應用，推動氫能源的商業化

和市場化進程。 

透過本實驗，我們成功模擬建構出新型的光催化劑材料，並且用
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有好的光催化性質，最後我們也希望能夠將此材料能夠在現實中實驗。

總的來說，氫能源作為一種清潔、高效的替代能源，具有巨大的發展

潛力和應用價值，將在未來的能源革命中發揮重要作用，促進經濟可

持續發展和環境保護。 

6. 研究心得 

之所以選擇此篇論文作為探討，是因為學生的專題實驗研究題目

為產氫相關的催化劑材料應用，故選擇此篇作為研究及學習的基礎。

在詳讀文章後，學生學習到了不同類型的光催化材料，並對其特性有

了更深的了解。有別於學生目前所研究的二維異質半導體材料，此實

驗選擇了氮化硼奈米管作為主要材料，並通過摻雜二硫化鉬來改善其

材料的機械性質、光電性質及光吸收性質。具體而言，氮化硼奈米管

因其獨特的結構和性質，在摻雜二硫化鉬後，展現出了優異的光催化

性能。二硫化鉬的摻雜不僅提升了氮化硼奈米管的機械強度，還顯著

改善了其光電轉換效率和光吸收能力，這些都是提升光催化性能的關

鍵因素。這項研究提供了新的視角和方法，有助於開發更高效的光催

化材料，進而促進產氫技術的進步。 

然而，較為遺憾的是，此篇研究並未計算出最終的產氫效率（Solar-

to-Hydrogen Efficiency, STH Efficiency）。在此領域中，STH 效率是一

個尤為重要的指標，因為該數值能夠直接證明催化劑材料的反應效率。

缺乏這一關鍵數據，使得該研究在實際應用層面的說服力有所欠缺。
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因此，對於未來的研究，計算並報告最終的 STH 數值將是至關重要

的一步。這不僅能夠提供更為具體的數據支持，也能夠更清晰地展示

材料在實際應用中的潛力和效能。總結來說，通過本篇論文的學習，

學生不僅拓展了對不同光催化材料的認識，還獲得了將新型材料應用

於產氫催化劑研究中的寶貴經驗。未來，希望能夠在自身的研究中計

算出並展示出更具潛力的材料的最終產氫效率，從而實現更具實際應

用價值的催化劑材料開發。這將對推動產氫技術的發展具有重要意義。 

7. QA 問答集 

Q:15 頁的 SWBNNT（10,10）跟（12,12）是什麼意思? 

A:這是奈米管的 armchair 類型 為一種對稱型的材料 
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Q:產氫材料是否有最低的 Bandgap 值？ 

A:有，根據文獻指出，作為光產氫材料之能帶需大於 1.23 eV，此數

值的來源為水分解之還原 (H+/H2)電位 (-4.44 eV)及水分解的氧化

(O2/H2O)電位(-5.67 eV)之差值。 

Q:kpoints 的定義是什麼? 

A:布里淵區的內 k 空間的向量積分 

Q:為何（8，8）（9，9）材料的結構不穩定？ 

A:這兩種材料的應變能(strain energy)過大，導致材料在內部的結構上

不穩定 

Q:材料掌性是什麼? 

A:當我們將右手放在鏡子前時，鏡像中出現的是左手，因為右手和左

手無法完全重合。這表明右手和左手都是掌性分子。掌性分子存在一

對異構物稱為鏡像異構物（enantiomers）。然而，對於非掌性分子

（achiral molecule）如椅子、球等，它們的鏡像可以與原物體完全重
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疊。 

 

Q:CBM 和 VBM 是什麼? 

A:Valence band maximum (VBM) 及 Conduction band minimum (CBM)  

價帶最高點及導帶最低點 

 

Q:為什麼要用 GGA-PBE 與 G0W0-PBE 兩種模擬方式?兩者的差別？ 

A:GGA 是較為粗略的計算方法優點是計算所耗費的時間較少，計算

得出的 Bandgap 數值較小。G0W0 是較為精確的計算方法，但所耗時

較長，計算出的 Bandgap 數值較大 
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