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平 成 ２ ４ 年 ５ 月 ２ １ 日 

 

科学技術振興機構（ＪＳＴ） 

Tel:03-5214-8404(広報課) 
 

Advanced Algorithm & Systems 

T e l : 0 3 - 3 4 4 7 - 5 5 0 1 
 

東 北 大 学  

原子分子材料科学高等研究機構（ＷＰＩ－ＡＩＭＲ） 
T e l : 0 2 2 - 2 1 7 - 6 1 4 6 

 

走査型走査型走査型走査型プローブプローブプローブプローブ顕微鏡像顕微鏡像顕微鏡像顕微鏡像シミュレーションソフトシミュレーションソフトシミュレーションソフトシミュレーションソフトのののの実用化実用化実用化実用化にににに成功成功成功成功    

ポイントポイントポイントポイント    

� 走査型プローブ顕微鏡(ＳＰＭ)は、ナノ領域では複雑な物理現象が起きて観測に影響する 
� ＳＰＭの実験画像では得ることの難しい試料表面の物性値に関して、シミュレーションにより推定するソフトウェアを開発 
� 開発したソフトウェアは市販パソコン上で動作し、簡単なマウス操作で出入力や画像解析が可能 
ＪＳＴ 研究成果展開事業 先端計測分析技術・機器開発プログラムの一環として、Advanced 

Algorithm & Systems の柿沼 良輔 社長と東北大学 原子分子材料科学高等研究機構(ＡＩＭＲ)

の塚田 捷 特任教授らは、走査型プローブ顕微鏡(ＳＰＭ) 注１）で得られる画像を理論的に計算で

きるソフトウェアの実用化に成功しました。 

ＳＰＭは、試料の表面を探針で走査し、表面の形状や硬さ、また電荷や磁気の分布など、表面

上のさまざまな物性を高い解像度で画像化する計測方法の総称です。この技術は、特に半導体や

ナノ材料の分野で多く利用されてきました。近年は新たな探針や装置の開発が進み、応用化学や

生物学など、より広い分野への応用が拡大しつつあります。しかし、ＳＰＭで得られる観測デー

タは複雑であり、従来法では解析が困難な場合もありました。例えば、ＳＰＭ画像に影響を与え

るミクロな物性を正確に評価することが重要な高分子材料の開発において、従来法では、高分子

材料を観測したときに得られるＳＰＭ画像の濃淡が表面の凹凸を表すのか、柔らかさの分布を表

すのかを区別できず、材料の本質へ迫ることができませんでした。 

今回、ＳＰＭで観測される実験画像から、どのような相互作用が試料表面に働いているのかを

理論的に計算できるソフトウェアを開発しました。具体的には、まず、試料表面と探針先端の構

造をユーザー自身が予測、選択して計算を行い、画像を作成します。その後、得られた計算画像

と実験画像を比較して画像がよりよく一致する計算条件から、両者の構造データや実験画像に隠

された試料表面の物性を知ることができます。これらの物性を知ることは、ミクロやナノのレベ

ルで精密に制御された材料の開発に不可欠であり、本成果が分子デバイスや新規触媒、燃料電池、

先端医療などの研究・開発に役立つことが期待されます。 

また本ソフトウェアは、市販のパソコン上で動作でき、各種ＳＰＭ装置の出力画像に対応して

いるので、ＳＰＭの標準インターフェースとしても利用可能です。さらに、簡単な使いやすさか

ら、ソフトウェア単独でも教育用コンテンツとして利用されることが期待されます。 

本開発成果は、ＳＰＭシミュレーターとして２０１２年６月に Advanced Algorithm & Systems

から発売します。 

本開発成果は、以下の事業・開発課題によって得られました。 
事 業 名：研究成果展開事業 先端計測分析技術・機器開発プログラム／プロトタイプ 

実証・実用化タイプ 
開発課題名：「走査型プローブ顕微鏡シミュレーターの開発」 
チームリーダー：柿沼 良輔（Advanced Algorithm & Systems 社長） 
開 発 期 間：平成２１～２３年度 
担当開発総括：尾形 仁士（三菱電機エンジニアリング株式会社 相談役） 
ＪＳＴはこのプログラムのプロトタイプ実証・実用化タイプで、プロトタイプ機の性能の実証並び
に高度化・最適化、あるいは汎用化するための応用開発を行い、実用化可能な段階まで仕上げること
を目的としています。 
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＜＜＜＜開発開発開発開発のののの背景背景背景背景とととと経緯経緯経緯経緯＞＞＞＞    

走査型プローブ顕微鏡(ＳＰＭ)は、片側を固定した梁状の部品（カンチレバー注２））の先

端に取り付けられた微小な針（探針、プローブ）で試料表面をなぞることで、試料表面の

凹凸を高い解像度で観測する装置です。原理や構造が単純なため、食卓に載るほど小さな

サイズの装置や、さまざまな拡張機能を搭載した装置もあります。また、試料を走査する

探針の先端を工夫することで、トンネル電流注３）や磁気相互作用注４）、局所接触電位差注５）

など、さまざまな物理量を直接観測することも可能となりました。代表的なＳＰＭには、

原子間力顕微鏡（ＡＦＭ）注６）や走査型トンネル顕微鏡（ＳＴＭ）注７）があり、新しいもの

にはケルビンプローブフォース顕微鏡（ＫＰＦＭ）注８）があります（図１）。その応用範囲

は、半導体表面から活動中の生体分子まで多岐に渡っており、さらなる広がりを見せてい

ます。 

このような中、従来のＳＰＭ解析ソフトウェアは、試料表面の傾斜補正などの簡単な解

析にとどまっていました。しかし、ＳＰＭの探針先端と試料間のナノ領域注９）（ナノは１０

億分の１）では、探針先端の原子と試料表面の原子の間に力学的・電子的・化学的な相互

作用が複雑に絡み合っているため、ＳＰＭ画像を理論的に計算できるソフトウェアの支援

がない現状では、観測結果を有効に利用することができませんでした。 

今回、開発チームは、ＳＰＭの観測環境で探針と試料の間で起こる物理現象を理論定式

化し、市販パソコン上での計算を可能とするアルゴリズムを構築しました。これを元に計

算プログラムを作成し、一般のパソコンで動作する実験計算結果比較型のソフトウェアを

開発しました。このソフトウェアは、非専門家でも効率よく使用できるようグラフィカル

インターフェース（ＧＵＩ）を実装しており、大学研究者、大学院の学生、装置メーカ、

販売代理店に向けて２０１２年６月に発売する予定です。 

 

＜＜＜＜開発開発開発開発のののの内容内容内容内容＞＞＞＞    

ＳＰＭ観測で問題とされるナノ領域では、原子レベルの力学的・電子的・化学的な相互

作用が複雑に絡み合っています。この相互作用を調べるためには、理論的な計算結果と実

験で観測した結果を比較する方法が有効であり、本ソフトウエアパッケージは、このよう

な必要性に応えるために開発されました。従来の研究レベルのＳＰＭシミュレーション技

術に加えて、複数のシミュレーターを開発し、用途に応じた計算手法を選択できるように

しました（表１）。これらのシミュレーターは原則としてユーザーが探針形状と試料形状を

入力すると、計算機中で実際に走査し測定量を計算し、画像を構築します（図２）。 

 

表表表表１１１１：ＳＰＭ：ＳＰＭ：ＳＰＭ：ＳＰＭシミュレーターシミュレーターシミュレーターシミュレーターにににに含含含含まれるまれるまれるまれる各種各種各種各種シミュレータシミュレータシミュレータシミュレーターーーー    

名称名称名称名称    概要概要概要概要    

高速相互予測ＡＦＭシミュレーター 

「探針形状」、「試料形状」、「測定像」の中

から２つを入力すると、残りの１つを予測

するシミュレーター。各種相互作用を距離

の関数として近似しているため、一般のＰ

Ｃでもオンタイムで計算結果を得ること

ができます。 
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連続弾性体ＡＦＭシミュレーター 

探針や試料への力学的相互作用の影響を

考慮したシミュレーター。たんぱく質やゴ

ムなど、巨大でかつ変形しやすい試料のシ

ミュレーションに力を発揮します。 

液中ソフトマテリアル注１０） 

ＡＦＭシミュレーター 

液中におけるカンチレバーの変形や振動

を予測します。この振動はカンチレバーを

構成する材料やその形状に強く依存する

ため、カンチレバーの材料・形状設計を助

けます。 

原子分子ナノ材料 

ＡＦＭ像シミュレーター 

原子模型を利用したＡＦＭ像シミュレー

ターで、個々の原子の間に働く力学的相互

作用を計算した上で、ＡＦＭ像を予測しま

す（図３）。温度の効果を取り入れること

もできます。 

量子論的ＳＰＭ像シミュレーター 

原子模型を利用したＳＰＭ像シミュレー

ターで、個々の原子の間に働く力学的・電

子的・化学的な相互作用を計算した上で、

ＡＦＭ・ＳＴＭ・ＫＰＦＭ像を予測します。 

モデリング機能 
本シミュレーターで使用する、さまざまな

初期構造を作成することができます。 

実験像・計算像比較検証機能 

実験装置から取り込んだ実際の測定像を、

本シミュレーターの計算像と比較します

（図４）。 

 

＜＜＜＜今後今後今後今後のののの展開展開展開展開＞＞＞＞    

今後ＳＰＭ計測技術は、物理化学、生命科学、電子情報工学、材料科学などの先端的基

礎研究分野のみならず、半導体デバイス、表面処理技術、高分子材料、バイオ科学、農学、

先端医療、環境触媒、電池、洗剤・化粧品業界などの産業分野においても重要性を増して

いくものと期待されます。 

例えば、ＳＰＭが非破壊で観測を行える利点を生かし、動作中の半導体デバイス完成品

の電荷など各種物理量を直接検査したり、電解質中の電極と溶媒の境界面における化学物

質濃度の時間変化の測定なども行えると期待されています。 

本成果をＳＰＭに搭載することで、従来のＳＰＭ関連ソフトウェアでは解析できないと

考えられていた物理量や内部情報を、シミュレーションによって獲得可能とすることを目

指します。また、本製品をＳＰＭ観測装置の標準的なインターフェースとして発展させ、

さらにシミュレーター単独としても大学や高校における教育用コンテンツとして利用され

ることも目指しています。 
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＜＜＜＜参考図参考図参考図参考図＞＞＞＞        

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図図図図１１１１    ＡＦＭ、ＳＴＭＡＦＭ、ＳＴＭＡＦＭ、ＳＴＭＡＦＭ、ＳＴＭ、、、、ＫＰＦＭＫＰＦＭＫＰＦＭＫＰＦＭのののの仕組仕組仕組仕組みとみとみとみと、、、、観測観測観測観測するするするする物理量物理量物理量物理量のののの概念図概念図概念図概念図 

ＡＦＭでは、カンチレバーのたわみをレーザーの反射角度から測定し、探針と試料の間

に働く力として測定します。ＳＴＭやＫＰＦＭでは、探針試料間に生じる電流や電圧を検

出器で測定します。 

 

図図図図２２２２    探針探針探針探針とととと試料試料試料試料およびおよびおよびおよび計算計算計算計算されたされたされたされたＳＰＭＳＰＭＳＰＭＳＰＭ像像像像のののの概念図概念図概念図概念図 

探針は、計算機中で実際に走査され、その位置ごとに力学的相互作用・電子的相互作用・

化学的相互作用を計算、ＳＰＭ像として出力します。 
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図図図図３３３３    動作中動作中動作中動作中ののののＳＰＭＳＰＭＳＰＭＳＰＭシミュレータシミュレータシミュレータシミュレーターーーー（（（（例例例例：：：：原子分子原子分子原子分子原子分子ナノナノナノナノ材料材料材料材料ＡＦＭＡＦＭＡＦＭＡＦＭ像像像像シミュレータシミュレータシミュレータシミュレーターーーー））））    

（左画面）分子修飾探針注１１）を模した一酸化炭素分子と、観測試料であるペンタセン分子

模型を入力して計算すると、得られる計算画像をあたかも走査中のＡＦＭ画像のように出

力（右画面）し、見ることができます。 

 

図図図図４４４４    計算画像計算画像計算画像計算画像とととと実験画像実験画像実験画像実験画像のののの比較機能比較機能比較機能比較機能 

シリコン表面のＡＦＭ像に関する計算画像（左）と実験画像（右）です。計算画像を直

接実験画像と比較することで、計算に必要な入力値を推定することができます。赤色の線

はシリコン表面の同じ領域を表します。 

（実験画像提供：東京大学 生産技術研究所 福谷研究室） 
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＜＜＜＜用語解説用語解説用語解説用語解説＞＞＞＞    

注１） 走査型プローブ顕微鏡（ＳＰＭ） 

図１にあるように片方の末端を固定した梁状の構造物（カンチレバー注２））の先端に探針

（またはプローブ）と呼ばれる微小な針を取り付け、これによってステージ上へ設置した

試料を走査し、探針先端と試料表面との間に発生するさまざまな物理量を計測し画像化す

る方法の総称です。得られる画像は非常に高い解像度で、原子スケールの画像が得られる

こともあります。代表として、探針と試料の間に働く力を計測する原子間力顕微鏡（ＡＦ

Ｍ）、探針試料間に生じる微弱な電流を測定する走査型トンネル顕微鏡（ＳＴＭ）がありま

す。 

 

注２）カンチレバー 

カンチレバーとは、片方の末端を構造物に固定した梁状の物体をさす一般的な言葉です。

走査型プローブ顕微鏡では、先端に探針が取り付けられており、これが試料表面と相互作

用します。カンチレバーは、外部から電気信号を与えて強制的に振動させることが多いの

ですが、その振動特性は、カンチレバーの構成材料や形状に強く依存します。 

 

注３）トンネル電流 

２つの物体が互いに接近したとき、その間に生じる微弱な電流。古典電磁学では、真空

に対して電子の感じるポテンシャル（位置エネルギー）が電子自身の持つ運動エネルギー

よりも大きいと電子の移動（電流）は生じません。これをポテンシャルの壁と呼ぶことが

あります。量子力学は、電子がこのポテンシャルの壁をある確率で透過すると説明してい

ます。これがトンネル電流ですが、電子がトンネルを通ってポテンシャルの壁を通り抜け

るという意味です。 

 

注４）磁気相互作用 

磁石の間に働く引力の元となる相互作用。原子スケールでは、この磁気相互作用は主に

スピンと名付けられた電子の持つ内部自由度に起因すると考えられています。隣り合う原

子にある電子のスピンの成分が揃ったとき、強磁性になると言われています。 

 

注５）局所接触電位差 

コンデンサーのような１組の平行平板を接近させると、外部から電位を印加せずともそ

の間に電位を生じます。これを（局所的ではない）接触電位差と呼びます。局所
．．
接触電位

差は、探針の位置に依存した接触電位差という意味で名付けられましたが、（局所的ではな

い）接触電位差は板の大きさに依存すべきでない量であるため、局所
．．
接触電位差の定義は

これまで曖昧でした。本開発では、シミュレーション方法の開発に先立ち、局所
．．
接触電位

差の再定義から行いました。 

 

注６）原子間力顕微鏡(ＡＦＭ) 

探針先端部近傍の原子と、それらに接近した試料表面上の原子との間に発生する原子レ

ベルの力を計測しながら、探針を走査させ２次元画像を得る観測方法。 

 

注７）走査型トンネル顕微鏡（ＳＴＭ） 

トンネル電流と呼ばれる探針先端と試料表面との間に発生する微弱な電流を計測しなが

ら、探針を走査させ２次元画像を得る観測方法。 
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注８）ケルビンプローブフォース顕微鏡（ＫＰＦＭ） 

探針先端と試料表面との間に発生する局所接触電位差を計測しながら、探針を走査させ

２次元画像を得る、新しいタイプのＳＰＭです。この計測によって、試料表面上の電荷分

布を知ることができるとされています。 

 

注９）ナノ領域 

空間であればナノメートル、探針に働く力であればナノニュートンなど、原子スケール

の議論がなされるとき、多くの物理量がこのナノのスケールで語られます。そのためこの

ような領域をナノ領域と称することがあります。 

 

注１０）ソフトマテリアル 

ここで言うソフトマテリアルは、たんぱく質やＤＮＡ、ゴムのような高分子から構成さ

れる物質です。このような物質は、液体としての性質である粘性と、固体としての性質で

ある弾性の両方の性質を併せ持ち、この性質を粘弾性と呼びます。（ＳＰＭの原理と関連の

深い）原子スケールにおける粘弾性の理論は知られておらず、ソフトマテリアル分野の研

究対象です。 

 

注１１）分子修飾探針 

ＳＰＭ画像は、探針の先端部が試料表面と相互作用するために、その形状や状態の影響

を強く反映します。そこで、より相互作用の強いと考えられる分子を探針の先端へ吸着さ

せることで、よりコントラストの大きいＳＰＭ画像を得ることができるかもしれません。

このように、先端部に分子を吸着させた探針を分子修飾探針と呼びます。 
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account of chemical forces”（シリコン表面に対する原子間力を考慮したケルビンプロ

ーブフォース顕微鏡の理論的シミュレーション）、Journal of Physics: Condensed Matter, 

vol.24 (2011) pp.084002. 
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