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研究成果の概要（和文）：高い安全性と信頼性のある人間社会の持続可能な発展を確保するためには、日常環境
を常に監視できる電子デバイスの開発が重要である。この研究では、第一原理計算により、二次元（2D）センシ
ング材料と有害ガス分子間のひずみ誘起電荷移動の変化が調査され、感知原理が解明された。さらに、直接バン
ドギャップを持つ新しい2D材料も研究開発された。蒸気輸送法を用いて数十マイクロメートルの大きさの高品質
単結晶を合成することに成功した。単結晶の形態とその異方性を持つ電子-フォノン相互作用が観察された。新
しい2D材料は、トランジスタ、生化学センサー、光検出器など、次世代電子デバイスの開発において大きな潜在
性を示した。

研究成果の概要（英文）：To assure the safety and reliability of the sustainable development of human
 society, it is important to develop miscellaneous electronic and optoelectronic applications for 
monitoring our daily environments timely. In this proposal, the strain-induced change of charge 
transfer between the two-dimensional (2D) sensing material and the target toxic gas molecules were 
investigated by using first-principles calculations and the sensing mechanism was clarified. In 
addition, a new type of 2D material with a direct bandgap was investigated. High quality 
single-crystal in size of several tens of micrometers was successfully synthesized by using a 
physical vapor transport method. The morphology of single-crystal and its anisotropic behaviors of 
electron-phonon interaction were observed. The new 2D material shows major potential for development
 of next-generation electronic and optoelectronic applications, such as transistors, biochemical 
sensors, photodetectors, and light-emitters.

研究分野： Mechanical engineering

キーワード： two-dimentional material　semiconductor　DFT calculation　vapor transport method

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
二次元層状半導体は最も魅力的な材料の一つとして、高性能、高信頼性、高効率な次世代バイオケミカルセンサ
ーの開発に大きな潜在能力を持っている。次世代バイオケミカルセンサーの開発を加速するために、センシング
原理の解明と新しい二次元材料の開発に関する研究は、基盤研究として重要であり、将来の研究者やエンジニア
に役立ちがある。本研究開発したフレキシブルバイオケミカルセンサーが人間の皮膚につけられて、日常環境の
常時監視が可能である。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



 

 

様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
持続可能な社会の実現に向けて、高い安全性と信頼性を備えた社会の実装を加速するためには、

私たちの日常生活の環境を適時にモニタリングすることが重要である。そのためには、揮発性有

機化合物のモニタリングや遠隔医療現場でのテストなどには、高性能で低コストのさまざまな

生化学センサーの開発が不可欠である。最近、申請者のグループは、第一原理計算を用いて、グ

ラフェン上の一酸化炭素分子の吸着エネルギーのひずみ誘起変化を発見した。さらに、製造され

たテストサンプルでは、異なるガス環境下でひずみによる電気信号の変化が観察された。しかし、

対象ガスの吸着挙動に対するひずみ誘起変化のメカニズムはまだ明らかにされていない。 
 
２．研究の目的 
この研究の目的は、異なるガス環境条件（CO、H2O、NH3）における吸着挙動のひずみ誘起変化の

センシングメカニズムを明らかにするための理論モデルを開発し、高感度で選択的かつ信頼性

の高いグラフェンベースの生化学センサーを開発することがある。このモデルは、異なる二次元

（2D）材料を使用して開発された他のシステムにも適用可能である。さらに、申請者は、生化学

センサーやトランジスタ、光エミッターの開発に向けて、ゲルマニウムモノスルフィド（GeS）

という別の 2D 材料の研究も行う予定がある。 

 
３．研究の方法 
第一原理計算は、Vienna ab-initio simulation package コードを利用して、密度汎関数理論

（DFT）に基づいて行われた。電子間の相互作用は、プロジェクター補完波疑似ポテンシャルを

通じて評価された。交換相関エネルギーは、一般化された勾配近似の下で Perdew-Burke-

Ernzerhof 関数を使用して計算された。原子構造は、エネルギー収束の許容範囲が 10-5 eV であ

ることを条件に、完全にリラックスされた。全体のシステム内の各原子の電荷は、Bader電荷解

析を利用して計算された。電子輸送挙動の軌道相互作用を可視化するために、電荷密度の差が適

用された。また、GeS の合成は簡便な化学気相成長装置を使用して行われた。合成された GeS の

形態は走査型電子顕微鏡を使用して確認された。結晶性の GeS は、ラマン顕微鏡およびエネルギ

ー分散 X線検出器を使用して特徴付けられた。 

 

４．研究成果 

図 1は、グラフェンと対象分子（CO、NH3、H2O）との間のひずみ誘起吸着エネルギーの変化を示

している。調査された 3つの分子は、引張ひずみ下での吸着エネルギーの変化率が異なる。標準

の DFT計算は 0 Kの温度で制限されていたため、室温（26 meV）での熱エネルギーの効果はここ

では考慮されていない。したがって、特定のひずみ範囲と温度を実験に適用することで、3つの

異なる対象分子を識別することができる。また、複雑なクリーニング処理なしに、ひずみを加え

ることで吸着した分子を脱離させることができる。グラフェンと対象分子間の電荷移動を調査

するために、ワークファンクションを考慮したシミュレーションの概要とモデルも説明されて

いる。図 2 に示すように、グラフェンベースの柔軟な生化学センサーが開発された。現在、研究

対象のチャネルは柔軟基板上のナノスケール幅リボンにうまくパターン化されていないが、水

分子の検出のためのグラフェンベースのセンサーの感度と回復速度は依然として大幅に向上し

ている。これは、室温での引張ひずみ下でグラフェンと水分子間の絶対吸着エネルギーが増加す

ることに主に起因している。感度を向上させるためにバンドギャップを開くためにグラフェン

をナノスケール幅リボンにパターン化することはかなり困難が、ここでは別の2D材料であるGeS

が調査された。層状の半導体である GeS は、厚さに応じて約 1.6〜1.9 eV の直接バンドギャッ

プを持っている。図 3は、合成された単結晶の GeS の走査型電子顕微鏡（SEM）画像、ラマンス



 

 

ペクトル、および透過電子顕微鏡（TEM）画像を示している。GeS は直交晶系であり、異方性の構

造を示している。これは、次世代の電子機器、光エレクトロニクス、センサーの開発において大

きなポテンシャルを示している。（本報告書は英語から ChatGPTを使用して翻訳された。） 

 

 
図 1。ひずみ誘起による吸着エネルギーの変化とシミュレーションの模式図。 

 

 

図 2。開発された柔軟なグラフェンベースの生化学センサーの写真と評価結果。 

 

 
図 3。単結晶 GeS の走査型電子顕微鏡（SEM）画像、ラマンスペクトル、および透過電子顕微鏡

（TEM）画像。 
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