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研究成果の概要（和文）：これまで開発した電子線照射の分子シミュレーションをイオンビームに拡張し、二次
元MoS2のグラフェン被膜による荷電粒子ビームからの保護効果について、被膜条件を変え、バリア性能を決める
要因について調べた。被膜条件として、二次元MoS2の片面もしくは両面をグラフェンで被膜することとした。結
果として、試料膜に垂直に電子線を照射する条件では、照射源から遠い側の面を被膜した場合に試料の電子線損
傷に対する保護性能がある一方、照射源から近い側の面の被膜には保護性能は全く見られないことが分かった。
また、電子線の照射角度を変えることによっても、保護性能に有意な差が出ることが分かった。

研究成果の概要（英文）：Extending the molecular simulation of electron irradiation to ion beams, we 
investigated the barrier performance of graphene coating on two-dimensional MoS2 to protect it from 
charged particle beams under different coating conditions. The filming conditions were that one or 
both sides of the two-dimensional MoS2 were coated with graphene. As a result, it was found that 
under the condition of electron beam irradiation perpendicular to the sample film, the film on the 
side far from the irradiation source has a protective effect against electron beam damage to the 
sample, while the film on the side near the irradiation source shows no protective effect at all. It
 was also found that changing the irradiation angle of the electron beam also produced significant 
differences in protective performance.

研究分野： 分子シミュレーション

キーワード： 分子動力学　二次元材料　表面物理　加工プロセス
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究により開発されたプロセスシミュレーターは、実験だけでは確立が難しい、グラフェンや二次元MoS2など
の二次元材料の形状加工を実現するプロセス条件の確立に向けた基礎的知見を提示しており、今後二次元材料を
用いた集積回路等の電子デバイスの開発における要素技術となりえる。

※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 
グラフェンや二硫化モリブデン（MoS2）を始めとする二次元材料は、その際立った物理的、機

械的及び電気的特性から、近年実験及び理論研究者双方の大きな注目を浴びている。特に、それ
らの材料を用いた次世代トランジスタやナノ電気機械システム(NEMS)の作製およびキャラク
タリゼーションに関する多くの研究報告がなされてきている。その作製においては、荷電粒子を
用いた加工が広く用いられているが、その過程で誘起される複雑な物理現象は十分には理解さ
れておらず、そのプロセス条件は未だ確立されているとは言えない。また、励起プロセスによる
ものと考えられる興味深い構造変化が実験結果が報告されており、それらを再現・解析できるシ
ミュレーションの開発が待たれる。 
 
２。研究の目的 
 本研究は、これまで開発した電子線照射の分子シミュレーションをイオンビームへと開発を
拡張し、二次元材料に対して荷電粒子ビームが誘起する多彩で複雑な物理現象の機構解明のた
めの理論解析と、二次元材料を制御性良く加工・改質するためのプロセス条件探索を行い、荷電
粒子ビームと二次元材料の相互作用およびその応用技術についての科学的基礎を構築すること
を目的とする。 
 
３。研究の方法 
二次元材料の分子内結合および分子間結合、さらには二次元材料を構成する原子と照射イオ

ンとの相互作用すべてを同時に扱うことができる力場とそのパラメータの調査および決定を行
った。パラメータの提供にあたっては、米国の力場開発当事者の協力を得た。イオンビーム照射
の計算モデルについては、これまでの電子線照射のモデルをイオンに拡張する形で、照射過程に
モンテカルロ法を用いた分子動力学計算モデルを用いて、計算プログラムを開発した。続いて、
（1）グラフェンへの希ガスイオンビームの照射計算を実行し、グラフェン構造の変形過程につ
いて解析を行い、グラフェン自身の被膜によるバリア効果の検討を行った。また、（2）二次元 MoS2

への電子線照射解析を行い、グラフェン被膜による照射に対するバリア性能評価を行った。 
 
４。研究成果 
（1）グラフェンへの希ガスイオンビーム照射計算とグラフェン被膜によるバリア効果の検討 
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図 1 各希ガスイオンにおける照射エネルギーと入射イオンあたりの放出炭素原子数の割合 
 
図 1 は各希ガスイオンにおける照射エネルギーと入射イオンあたりの放出炭素原子数の割合を
表している。Heイオンは被膜条件に関わらず叩き出される炭素原子の割合が低いことがわかる。
これは、照射イオンの半径が小さくグラフェンとの衝突が起きにくく、叩き出される炭素原子の
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割合が低くなったと考えられる。Ne、Ar、Kr イオンは被膜なしより被膜ありの方が、叩き出さ
れる炭素原子の割合が低く、被膜によるグラフェンの保護効果を確認することが出来た。単層よ
り二層の方が、イオンが衝突した場合に衝突した面とそれ以外の面でエネルギーの分散が発生
するため、叩き出される炭素原子の割合が低くなったと考えられる。上下面をそれぞれ被膜した
場合を比較すると、上面被膜は下面被膜より多く叩き出されることが分かる。上面被膜は照射時
の運動量が上面から下面に移行し、下面の原子が叩き出されやすくなったと考えられる。下面被
膜は、上面のグラフェンがイオンから受けた運動量を下面が受け取るため、上面の原子は叩き出
されにくくなっていると考えられる。 
 
（2）二次元 MoS2への電子線照射解析とグラフェン被膜によるバリア効果の検討 
図 2 は二次元 MoS2の被膜状態を示している。図 3 は照射電子数に対する叩き出される MoS2 原
子数の割合のエネルギー依存性を表している。照射エネルギーを大きくするほど叩き出される
原子の割合も大きくなることがわかる．さらにどの照射エネルギーでも上層に被膜があるより
も，下層に被膜がある時の方が MoS2 に影響がないことがわかる．このことより下層被膜の保
護効果にエネルギー依存性が小さいことがわかる．下層被膜で照射エネルギーが 200keV の時
MoS2 の叩き出しが起きていないことがわかる．このことから下層被膜で照射エネルギーが低い
時は長時間の保護が期待できる． 

 
 
 

図 2 二次元 MoS2 の被膜状態 
 

 
図 3 照射電子数に対する叩き出される MoS2原子数の割合 
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