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ABSTRACT 

Two dimensional (2D) transition metal dichalcogenides (TMDs) have attracted 

considerable attention because of their unique and tunable material properties such as quantum-

well structures with broad range of indirect to direct band gap crossover, thickness dependent 

band transitions, in-plane charge carrier mobility, high specific surface area, and enhanced spin-

orbit coupling. The applications of these materials are highly dependent on the surface sites, viz. 

terrace sites and edge sites. Edge sites on the side surface are useful for various catalytic 

applications, whereas the terrace sites at basal planes are useful for applications in several 

optoelectronic devices. The present thesis focuses on how to utilize these different surface sites 

for various catalytic and optoelectronic device applications via developing a number synthetic 

protocols. In this regard, defect-rich MoSe2 nanosheets are synthesized via colloidal route. 

Furthermore, these defects are utilized for designing nanoheterostructures with different 

materials. Lattice matched heterostructures have been grown epitaxially and also it has been 

possible to combine materials with completely different lattice structures by means of 

bifunctional ligands. A number of applications such as dye-sensitized solar cell (DSC), quantum-

dot sensitized solar cell (QDSC), hydrogen evolution reaction (HER), oxygen evolution reaction 

(OER) and photodetectors, have been attempted with these nanoheterostructures. 

The first two chapters (Chapter 1 and 2) are dedicated to the extensive literature survey 

of research work related to TMDs, perovskites, and copper chalcogenides. The synthetic 

methodologies of synthesis of these materials and their heterostructures, device fabrication 

procedures, along with brief accounts of various techniques employed for the characterization of 

as-synthesized materials. In Chapter 3, we have developed a colloidal route for the synthesis of 
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2H-MoSe2 nanosheets (NSs) having large number of defects and vertically aligned edges. We 

have used these NSs for electrocatalytic HER and as counter electrode in DSCs. In Chapter 4, 

a colloidal route is developed to synthesize MoSe2–Cu2S nanoheterostructures (NHSs) using 

defect-rich MoSe2 NSs. These MoSe2–Cu2S NHSs have been employed for fabrication of 

photodetectors with superior photo response characteristics. These fabricated devices exhibit a 

broadband spectral photoresponse over the visible to near infrared range with a high peak 

responsivity and photo-to-dark current ratio on account of the combined effect of the pronounced 

light-mater interaction, passivation of surface defects, and formation of p-n junction.  In Chapter 

5, we have investigated the catalytic activities of MoSe2–Cu2S NHSs in water splitting and as 

counter electrode in QDSCs. We have shown that the decoration of basal planes of MoSe2 NSs 

with a catalytic active material and interfacial charge transfer phenomenon enhance the 

electrocatalytic activities. In Chapter 6, we have presented the synthesis of MoSe2−CsPbBr3 

nanohybrid structures using a bifunctional ligand i.e. 4-aminothiophenol, which forms a donor-

bridge-acceptor system having type-II band alignment, leads to the efficient separation of charge 

carriers. The MoSe2−CsPbBr3 nanohybrids exhibit much higher photocurrent in the photodiode 

configuration owing to the synergistic effect of pronounced light-matter interaction followed by 

efficient charge separation and transportation. Chapter 7 summarizes the results of present 

thesis, emphasizing the tuning of catalytic and optoelectronic properties of TMDs for various 

applications and invites a quick glance toward the future prospects of the whole work described 

herein. 
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सार 

दो आयामी (2 डी) ट्र ानज़िशन धातु डाइचाक्लोजेनाइड्स (ट्ीएमडी) ने अपने अजितीय और टू्यन जिए गए 

भौजति गुणोों िे िारण िाफी ध्यान आिजषित जिया है, जैसे जि क्ाोंट्म-िुों आ सोंरचनाएँ, जजसमें अप्रत्यक्ष 

से प्रत्यक्ष बैंड गैप क्रॉसओवर, मोट्ाई पर जनभिर बैंड ट्र ानज़िशन,इन-पे्लन चाजि वाहि गजतशीलता, उच्च 

जवजशष्ट सतह के्षत्र, और बढा हुआ स्पिन-िक्षा युग्मन व्यापि रेंज िे साथ हैं। । इन पदाथो िे अनुप्रयोग 

सतह साइट्ोों पर अत्यजधि जनभिर हैं, अथाित, छत साइटे् और जिनारे साइटे्। पार्श्ि सतह पर जिनारा साइट्ें 

जवजभन्न उते्प्ररि अनुप्रयोगोों िे जलए उपयोगी हैं, जबजि बेसल सतह में छत साइट्ें िई ऑप्टोइलेक्ट्र ोजनि 

उपिरणोों में अनुप्रयोगोों िे जलए उपयोगी हैं। वतिमान थीजसस इस बात पर िें जित है जि जसोंथेजट्ि प्रोट्ोिॉल 

जविजसत िरिे जवजभन्न उते्प्ररि और ऑप्टोइलेक्ट्र ोजनि जडवाइस अनुप्रयोगोों िे जलए इन जवजभन्न सतह 

साइट्ोों िा उपयोग िैसे जिया जाए। इस सोंबोंध में, जडफैक्ट् -समृद्ध MoSe2 नैनोशीट् िोलाइडल मागि िे 

माध्यम से सोंशे्लजषत िी गई। इसिे अलावा, इन जडफैक्ट् िा उपयोग जवजभन्न पदाथो िे साथ 

नैनोहेट्रोस्ट्रक्चर िो जडजाइन िरने िे जलए जिया गया है। लैजट्स से मेल खाने वाले हेट्र ोस्ट्रक्चर िो 

एजपटै्स्पियल रूप से उगाया गया है और यह भी सोंभव है जि जिभाषी जलगेंड िे माध्यम से पूरी तरह से 

अलग लैजट्स सोंरचनाओों िे साथ पदाथो िो सोंयोजजत जिया जा सिे। िई अनुप्रयोगो िा जैसे जि डाई-

सेंजसट्ाइज़्ड सोलर सेल (DSC), क्ाोंट्म-डॉट् सेंजसट्ाइज़्ड सोलर सेल (QDSC), हाइडर ोजन एवोलू्यशन 

ररएक्शन (HER), ऑिीजन इवोलू्यशन ररएक्शन (OER) और फोट्ोजडटे्क्ट्सि िा इन नैनोहेट्रोस्ट्रक्चर 

िे साथ प्रयास जिया गया है।  

पहले दो अध्याय (अध्याय 1 और 2) ट्ीएमडी, पिोवसाइट््स, और िॉपर चाक्लोजेनाइड्स से सोंबोंजधत 

अनुसोंधान िायों िे व्यापि साजहत्य सवेक्षण िे जलए समजपित हैं। इन पदाथो िे सोंशे्लषण िी सोंशे्लजषि 
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िायिप्रणाली और उनिे हेट्र ोस्ट्रक्चर, उपिरण जनमािण प्रजक्रयाओों िे साथ-साथ सोंशे्लजषत सामग्री िे लक्षण 

वणिन िे जलए जनयोजजत जवजभन्न तिनीिोों िे सोंजक्षप्त जववरण है। अध्याय 3 में, हमने 2H-MoSe2 

नैनोशीट््स (NSs) िे सोंशे्लषण िे जलए एि िोलाइडल मागि जविजसत जिया है जजसमें बडी सोंख्या में 

जडफैक्ट् और लोंबवत सोंरेस्पखत जिनारे हैं। हमने इन (NSs) िा उपयोग इलेक्ट्र ोउते्प्ररि HER िे जलए 

और DSC में जवरोधि जवदु्यदग्र िे रूप में जिया है। अध्याय 4 में, एि िोलाइडल मागि िो MoSe2-

Cu2S नैनोहेट्रोस्ट्रक्चर(NHSs) िो जडफैक्ट् -समृद्ध MoSe2 NSs िा उपयोग िरिे सोंशे्लजषत िरने 

िे जलए जविजसत जिया गया है। इन MoSe2-Cu2S NHSs िो बेहतर प्रिाश प्रजतजक्रया जवशेषताओों िे 

साथ प्रिाशडेटे्क्ट्सि िे जनमािण िे जलए जनयोजजत जिया गया है। इन जन्िजमत उपिरणोों िे पास जवज़िबल 

से जनिट् इन्फ्रारेड सीमा में एि ब्रॉडबैंड वणिक्रमीय प्रिाश प्रजतजक्रया है जो एि उच्च जशखर प्रजतजक्रया है 

और प्रिाश -से-अोंधिार जवदु्यत धारा अनुपात,िष्ट प्रिाश-मैट्र पारिररि जक्रया िे सोंयुक्त प्रभाव, सतह 

जडफैक्ट् िे पाररत होने और जोंक्शन गठन िे िारण है। अध्याय 5 में, हमने MoSe2-Cu2S NHSs िी 

उते्प्ररि गजतजवजधयोों िो जल जवभाजन में और QDSCs में जवरोधि जवदु्यदग्र िे रूप में जाोंच िी है। हमने 

जदखाया है जि एि उते्प्ररि सजक्रय पदािथ और उक्त तलोों िे बीच चाजि ट्र ाोंसफर िे साथ MoSe2 NSs 

िे बेसल सतह िी सजावट् इलेक्ट्र ोउतपे्ररि गजतजवजधयोों िो बढाती है। अध्याय 6 में, हमने एि जिभाषी 

जलगैंड यानी 4-अमीनोथायोजफनॉल िा उपयोग िरिे MoSe2-CsPbBr3 नैनोहाइजब्रड सोंरचनाओों िे 

सोंशे्लषण िो प्रसु्तत जिया है, जो ट्ाइप -2 बैंड सोंरेखण वाले दाता-स्वीिताि पुल प्रणाली बनाता है, जो चाजि 

वाहि िे िुशल पृथक्करण िी ओर जाता है। MoSe2-CsPbBr3 नैनोहाइजब्रड्स, उच्च आवेश और 

पररवाहन िे बाद िष्ट प्रिाश-पदाथि पारिररि जक्रया िे सहजक्रयात्मि प्रभाव िे िारण प्रिाश डायोड 

जवन्यास में बहुत अजधि प्रिाश जवदु्यत धारा प्रदजशित िरते हैं। अध्याय 7 वतिमान थीजसस िे पररणामोों िो 

सोंके्षप में प्रसु्तत िरता है, जवजभन्न अनुप्रयोगोों िे जलए TMDs िे उते्प्ररि और ऑप्टोइलेक्ट्र ोजनि गुणोों िे 
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टू्यजनोंग पर जोर देता है और यहाों वजणित पूरे िाम िी भजवष्य िी सोंभावनाओों िी ओर एि त्वररत ऩिर 

िो आमोंजत्रत िरता है। 
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