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【連携推進（具体的な連携推進活動内容とその活動の効果等）】 

 本調査研究は、NIMSと筑波大との共同研究において合成された菱面体晶硫化ホウ素

(r-BS)とそれを剥離した二次元 BSナノシートの研究成果を元に、TIA内４機関が連携

して高温高圧合成実験、高圧その場観察、DFT計算等の手法を集約し、それらの新規

機能性の探索と、関連した新規二次元機能性ホウ素材料の合成の可能性の調査研究を

行うものである。 

 合成研究では NIMSと筑波大が連携し、ベルト型高圧装置を用いて良質な r-BS の合

成を継続的に進めると共に、関連する新規物質の合成に取り組んだ。r-BS の物性探

索・応用研究では、筑波大は NIMS、AISTなど TIA内機関や東工大など TIA外機関と連

携し、水素貯蔵性能や触媒機能、高圧下での金属化・超伝導発現の有無など、様々な

物性の測定を進めた。AIST は、第一原理計算などを用いて、これらの物性や相転移の

予測と理解、新規物質・物性の予測を行い、実験へとフィードバックした。KEK は筑

波大、NIMSと連携して高圧その場観察により、合成された r-BSの高圧構造変化、新

規化合物の合成条件の探索などを行った。 

 これらの情報は、日常的にオンライン上で緊密な情報交換を行うとともに、２回の

研究会（第１回：2023年 7月 18日、第２回：2024年 1月 16日、いずれも NIMSにて

開催）において、より詳細な報告・討論が行われ、成果の共有と今後の研究対象の明

確化を行った。 

 本調査研究の成果をもとに既に外部資金を獲得し、r-BSを用いた水分解触媒材料の

応用研究へと展開している（JST A-STEP育成型プロジェクト「水電解電極として世界



最高活性を示す非金属触媒の技術革新」筑波大・近藤剛弘）。また、応用を念頭にし

た物性測定のために企業 1社に試料提供を行い（筑波大・NIMS）、2社と応用研究の

ための共同研究契約を結んだ（いずれも筑波大・NIMS）。 

 

【調査研究内容（研究背景・課題解決の内容と結果）】 

 カーボンニュートラルによる温暖化ガスの低減と経済的成長を両立させる「グリー

ン成長」には、従来とは異なる科学技術と、それを支える水素利用技術や触媒開発な

どの物質・材料研究が不可欠である。グラフェンなどの二次元（2D）層状シートは、

大きな表面積と特異なエネルギー状態・活性点を有し、バルク結晶の物性とは著しく

異なる機能性を発現することから、現在注目される新たな研究分野の一つである。そ

して、グラフェン以外の二次元層状材料の探索として、六方晶窒化ホウ素（h-BN）、

遷移金属カルコゲナイド（TMC）、金属炭化物および窒化物（MXenes）などの研究が行

われている。 

 その中でも IIIAカルコゲナイド GaS、GaSe、InSe などは広く研究が進められてきた

が、よりユビキタスな元素で構成され環境負荷の少ないホウ素カルコゲナイド（B-S、

B-Se、B-Te 化合物）については、二次元ナノシートの安定構造が理論予測されている

にもかかわらず、合成研究も物性測定も進んでいない。その理由は、軽元素であるホ

ウ素を含む化合物であるため、多くの場合で合成に高圧が必要となるという点が挙げ

られる。そこで本研究では、高圧合成・計測・理論計算のエキスパートが結集し、ホ

ウ素カルコゲナイド材料の高圧合成を進めるとともに、そのナノシートによる新規機

能性の探索を目的に調査研究を行った。対象は主に B-S 系を中心とし、そこから B-

Se、B-Te系への展開を試みた。 

 

 r-BS は、遷移金属カルコゲナイドと同様の独特な層状構造と層依存バンドギャップ

により、電子デバイスや触媒など幅広い用途が期待されている。r-BS の物性探索で

は、グラフェンとの混合により、アルカリ中での水電解の酸素生成反応に対する電極

触媒性能として、市販の酸化ルテニウム触媒を上回る世界最高レベルの性能を示すこ

とを見出した。また、ニッケルフォームを使うことで、高出力で 100 時間以上安定で

あることも見出した。今後、r-BSの活性点を解明し、増加させることで更なる性能向

上が期待できる。 

 r-BS は、構造変化により金属化や超伝導発現などの新規物性が計算科学から予測さ

れている。高圧構造物性の探索では、いくつかの異なる静水圧条件で高圧 X線回折実

験を行い、高圧相 hp-BSへの相転移条件が静水圧性に強く依存することが分かった

（約 19-35 GPaの範囲で大きく変化）。この r-BS → hp-BS 相転移は、ABCスタッキ

ングしていた 3枚の層がスライドし、Aスタッキングへと変化することにより発生す

ることや、その際の活性化エネルギーは 12 kcal/molとなり、室温で相転移が進行可

能であることなどが、DFT 計算により確認できた。また、高圧下電気抵抗測定によ

り、hp-BSは金属的伝導を示すことが明らかとなった。相転移前後のラマン散乱スペ

クトル、赤外透過スペクトル、バンドギャップの計算を行ったところ、実験との良い

一致が得られた。r-BSの赤外透過スペクトルについては、既報とは異なり、Fano共鳴

の影響のほとんどない通常ピーク（673 cm-1）が観測され、45 GPaまで単調に高波数

シフトした。これは層内部の振動モードであり、相転移前後で層構造が保たれている

ことを示す。 

 硫黄以外のホウ素カルコゲナイド（B-Se、B-Te、B-S-Se 化合物）、特に r-BS 同様に二

次元ナノシートが期待される r-BSe、r-BTe に関しては、理論予想はされているものの

実験的な探求は進んでいない。そこで、放射光 X 線を使ったその場観察により、r-BSe



合成の温度圧力条件の探索を行った。非晶質ホウ素とセレンの混合粉末を出発試料に用

い、マルチアンビル・プレスによる高温高圧実験で、単相ではないものの r-BSe の合成

が示唆された。また、レーザー加熱ダイヤモンド・アンビル・セル（DAC）を用いた実

験でも、5-15 GPaで新規化合物の生成の可能性が示された。 

 関連研究としては、様々な配位構造を持つ希土類ホウ化物の構造-圧縮特性相関につ

いて報告した。 

 

 本調査研究は、r-BSの新規機能性の開拓と応用研究への展開を実現すると共に、関

連する B-S, B-Se, B-Te系新規化合物合成の端緒をつかんだという点で、多くの成果

が得られた。 
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【今後の活動予定】 

 r-BS の物性探索・応用研究としては、JST A-STEP の研究プロジェクトにおいて水電

解触媒としての高性能化を追究する。具体的には、r-BS の活性点を解明し、増加させ

ることで更なる性能向上を図る。 

 BS 系化合物の多形と構造物性に関する研究では、弾性、光物性、熱物性などに着目

し、スタッキングの違いが各種物性に及ぼす影響などについて DFT計算等により評価



する。B-Se系、B-Te系新規化合物の高温高圧合成では、出発試料や合成条件の見直し

により r-BSe単相の合成を行うとともに、B-Te系にも探索対象を拡げる。また、それ

らの新規化合物について、各種の物性探索を行い、応用研究を展望する。これらの合

成・構造物性研究は、本調査研究の成果をもとに科研費等の予算を獲得し推進する。 

  



【SDGs17目標について、調査研究成果について、貢献ができると思われる項目があれ

ば、最大３つまで☑をご記載下さい。】 

 

□研究成果に関連する SDGs目標がある。   □関連する SDGs目標は無い 

 

1 □貧困をなくそう 2 □飢餓をゼロに 

3 □すべての人に健康と福祉 4 □質の高い教育をみんなに 

5 □ジェンダー平等を実現しよう 6 □安全な水とトイレを世界中に 

7 ☑エネルギーをみんなに、そしてクリーンに 8 □働きがいも経済成長も 

9 ☑産業と技術革新の基盤を作ろう 10 □人や国の不平等をなくそう 

11 □住み続けられるまちづくりを 12 □つくる責任、つかう責任 

13 ☑気候変動に具体的な対策を 14 □海の豊かさを守ろう 

15 □陸の豊かさを守ろう 16 □平和と公正をすべての人に 

17 □パートナーシップで目標を達成しよう   

 

以上 


