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金属ナノ構造を用いたガスセンサは低消費電力動作や高湿度下でも安定した測定が可能なこと

から呼気センシングに向けた応用が期待されている [1,2]．Ptナノ構造を用いた水素センサの応答

原理は，Pt 表面に吸着した酸素原子によるキャリア散乱増大が，水素による酸素被覆率の低下で

抑制されることに起因する [1]．このセンサ応答をモデル化する際には Fuchs-Sondheimer (F-S)モ

デルが用いられてきた．F-S モデルにおける金属ナノ構造の抵抗率変化は，表面キャリア散乱で

キャリアが鏡面的に反射される割合である単一の鏡面性パラメータで経験的に説明される．その

ため，センサ感度に対する面方位による影響を定量的に予測することは困難である．本研究では，

反応力場に基づいて Pt薄膜表面への酸素吸着を再現し，第一原理計算に基づく非平衡グリーン関

数法から原子論的に Pt薄膜の抵抗率変化を計算した．そして異なる面方位に対する計算から，酸

素吸着による抵抗率変化の面方位依存性を定量的に解析した． 

本研究で用いた構造と計算の模式図を Fig. 1に示す．薄膜の面方位として(110)面と(111)面を仮

定した．まず，分子動力学法シミュレータ LAMMPS を用いて反応力場に基づき [3,4]，グランド

カノニカルモンテカルロ法と分子動力学法を交互に行うことでガス吸着を再現した．酸素 0.2 気

圧，300 K の条件下で平衡状態に達した酸素吸着 Pt 薄膜について，SIESTA と TranSIESTA から 

[5,6]，3種類のガス吸着領域長さに対して各 5通りの原子配置から透過率の平均を計算した．ガス

吸着領域長さと透過率から計算した抵抗値から抵抗率を導出した． 

酸素吸着した各面方位に対する抵抗率を Fig. 2に示す．ガス吸着の無い清浄な Pt薄膜では，(110)

面と(111)面の抵抗率はバルク Ptの抵抗率 1.03×10-7 Ωcmとおおむね一致した．一方で酸素吸着 Pt

薄膜では，(110)面，(111)面ともにバルク Ptよりも抵抗率が上昇していることが確認された．これ

は先行研究で考慮していた酸素吸着によるキャリア散乱増大と整合する．(110)面の方が(111)面よ

りも酸素吸着による抵抗率変化が大きいことは，酸素吸着量の面方位依存性によると考えられる．

本結果は Pt(110)面を用いたセンサで大きなセンサ応答が期待できることを示唆している． 
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Fig. 1. Schematic of calculation methodology and 

calculated structures. 

Fig. 2. Gas adsorption region length 

dependence of resistance. W and t are the 

width and thickness, respectively. 
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