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各ＳＰＭシミュレータのコンセプト・アルゴリズム 

 

 弊社ＳＰＭシミュレータは、以下の図 1 のシミュレータ名称で名付けられた５

つの機能があります。そして補助機能として、モデリング機能と計算実験像比

較機能を備えています。上記５つの機能は、図 1 の左に記述されるシミュレー

タ記号によって表される６つのシミュレータから構成されます。 

 

 

図 1  各シミュレータ名称と略号の対応 

 

 

 以下、各記号であらわされるシミュレータについて、コンセプトとアルゴリズ

ムを説明します。 
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1. 高速相互予測シミュレータ（ＧＥＯ） 

 

 

図 2 高速相互予測ＡＦＭシミュレータの概要 

 

 図 2 に示す高速相互予測ＡＦＭシミュレータは、探針と試料の幾何情報を利用

したＡＦＭシミュレーションを行います。 

 本シミュレータでは、まず入力した分子構造を指定の刻み幅の二次元メッシ

ュで粗視化します（図 2 右上）。区分けした各メッシュの内部に入る原子のうち

最も位置の高い原子の高さ座標をそのメッシュの高さとします。このようにし

て分子の全原子の三次元座標を二次元メッシュの高さデータへ変換します。探

針についても同じ刻み幅の二次元高さデータへ変換します。これら試料と探針

の高さデータを使用し、探針を走査したときの探針試料間の衝突高さを計算す

ることで、ＡＦＭ像をシミュレートします。 

 コラーゲン分子の計算結果を、分子動力学 AFM シミュレータの計算結果と比

較しています（図 2 左）。両者は非常に類似しています。それは、試料を変形さ

せない程度の探針試料間距離によるＡＦＭ観測の場合、最終的にはファンデル

ワールス半径が支配的な現象となるためです。そのため、主にファンデルワー
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ルス力で観測することの多い系、例えばタンパク質などの高分子をシミュレー

ションする際には、とても強力な手法です。もっとも重要な利点は、計算コス

トを劇的に減少したことです。多くの場合、それは一般のＰＣでもオンタイム

で計算結果を得ることができます。 

 ＧｒｏＥＬ蛋白質のような数十万個の原子を含む高分子でも、市販ＰＣで数

秒の計算コストでＡＦＭ像を得ることができます（図 3 右下）。 

 またこの原理を応用することで、「探針形状」、「試料形状」、「測定像」の中か

ら２つを入力することで、残りの１つを予測する機能を追加することができま

した。 

 

 

図 3  試料モデルからの測定画像の予測 

 

「探針形状」と「試料形状」のある場合は、前述した本シミュレータ―の基本

的な機能です。図 3 にみられる「探針形状」（入力データ 1）と「試料形状」（入

力データ 2）を、入力とすることで、図 3 右側のようなＡＦＭ測定像を得ること

ができます。 
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図 4  標準試料からの探針形状の予測 

 

 「試料形状」と「ＡＦＭ測定像」のデータがある場合、「探針形状」を推測す

ることができます。図 4 は、形状の判明している試料として、標準試料を仮定

しています。 

 形状が明らかな標準試料と、その測定像を入力とすることで、探針形状を予

測することができます。図 5 は、茶色であらわされる標準試料を、水色であら

わされる形状不明の探針で走査することで、緑色であらわされる測定像を得る

ことになります。測定像から標準試料形状の影響をデコンボリュートする(畳み

込みを解く)ことで、実際の探針形状に近い再構成像が得られます。これは、両

二次元メッシュの値の和の最大値で表現されます。 

 

図 5  標準試料（茶色）を探針（水色）走査で得られる測定像（緑色）の模式図 
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図 6  測定画像からの試料形状の予測 

 

 図 6 に示すように「ＡＦＭ測定像」と「探針モデル形状」のデータがある場合、

「試料形状」を推測することができます。ただし、この場合の「試料形状」と

は、「探針の影響を可能な限り取り除いたＡＦＭ測定像」と同義で、試料形状そ

のものではありません。 

 本計算は、以下のアルゴリズムによります。まず、これまでと同様に、実験

での測定像と探針の形状をそれぞれ二次元高さデータとして用意します。そし

てその両者を組合わせ、測定像から探針形状の影響をデコンボリュートする(畳

み込みを解く)ことで、実際の試料の形状に近い再構成像が得られます。これは

両二次元メッシュの値の和の最大値です。図 7 は、実測像（緑）と探針形状デ

ータ（黒の放物線）から、試料の再構成像（青）の計算の概念を示しています。 

 

図 7 実測像（緑）と探針形状データ（黒）からの試料の再構成像（青）の 

計算概念図 
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2. 連続弾性体ＡＦＭシミュレータ（ＦＥＭ） 

 

 

図 8  試料モデルからの相互作用・変形による測定画像の予測 

 

 図 8 に示すように連続弾性体ＡＦＭシミュレータは、有限要素法を使用して、ＡＦＭ像

をシミュレートします。前述、高速相互予測ＡＦＭシミュレータとは異なり、試料や探針

の形状の変形に対応することができます。 

 前述、高速相互予測ＡＦＭシミュレータと同様に、試料と探針をメッシュに分割します。

有限要素法で利用可能にするため、メッシュ形状は、柱状でなく、四面体要素へ分割

されます。四面体要素に分割された試料および探針の略図を図 9に示しています。 

 

 

図9  四面体要素に分割された試料および探針の略図 
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 探針が試料に接近・接触した際の、探針あるいは試料の力学的変形と弾性体の変

形形状を、以下のつりあいの方程式をこの有限要素モデルに適応して計算します。こ

の釣り合いの方程式には、圧縮や膨張の効果（第二項）や、各要素の受ける摩擦（第

四項）が含まれており、単に変形のみのつり合いではありません。また、モデルのヤ

ング率、ポアソン比や密度は材料の材質から決まるデータ値を用います。これらの変

形による応力から探針全体が試料から受ける力を総和してAFM 像を算出します。 

 

 試料の粘弾性効果が重要な場合には、有限要素モデルの形状の時間発展をナビ

エ方程式に粘性項を導入することで、速度に依存する探針・試料間の力を計算します。

さらに、探針の振動効果を含めた計算により動的な計測法のシミュレーションが可能

です。 

 外力は、以下に示すファンデルワールス力を定義しています。 

 

このファンデルワールス力の相互作用強度を決めるパラメータC1とC2はそれぞれ材

質のハマカー定数を用いて次の式で計算されます。 

 

探針の全要素と試料の全要素の間でこのファンデルワールス力が計算されます。た
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だし要素間の距離がある程度以上離れている場合は計算が省略されます。 

 

 

3. 液中ソフトマテリアルＡＦＭシミュレータ（LIQ） 

 

 

図 10  周辺の流体運動と管理レバーの弾性変形の計算 

 

 図 10に示すように液中ソフトマテリアルＡＦＭシミュレータは、液中でカンチレバーを

強制振動したとき、周囲の環境から受ける影響を評価するためのシミュレータです。 

 本シミュレータは、任意の平面形状のカンチレバーの、周辺の流体の運動、レバー

が受ける流体抗力、抗力によるレバーの弾性変形、カンチレバー先端の高さと傾きの

時間発展を計算し、これらを総合して共鳴振動スペクトル曲線を算出します。また、ソ

フトマテリアルとの衝突効果、ノイズ的な流体分子との衝突効果、測定信号であるレ

ーザースポット反射位置の予測の機能を備えています。 

 本シミュレータによって、液中でのカンチレバーの振動特性がわかり、高感度のカン

チレバーの形状の設計、高精度測定のための振動条件の検討に用いることができま

す。また、ソフトマテリアルなどの粘弾性体に探針が衝突する状況も考慮しているの

で、振動状態の変化からソフトマテリアルの弾性率などの物性値を推測することがで

きます。さらに、動的SPM 法の各種の特殊な制御法による高度な定量解析を支援し

ます。 
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 本シミュレータでは、弾性体としてのカンチレバーの変位振動と、流体力学とを有限

要素法で同時に解きます。 

 まず、弾性体部分について、ほぼ水平面内にあるカンチレバーの軸方向の水平軸

をｚ軸とします。ｚ軸上のカンチレバーの各点の鉛直方向の高さの平衡状態からの変

位をｈ（ｚ）としています。ρはカンチレバー材料の密度です。Ｓ（ｚ）は、ｚ位置でのカンチ

レバーの断面積（横ｗ（ｚ）、縦ｄ（ｚ）としてＳ（ｚ）＝ｗ（ｚ）ｄ（ｚ））を表します。ＥとＧは、そ

れぞれ、カンチレバー材料の縦および横方向のヤング率です。またγは、カンチレバ

ー材料で指定される減衰率です。Ｉ（ｚ）は、ｚ位置でのカンチレバーの断面２次モーメン

トを表しており、以下の式であらわされます。 
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Ｆliq（ｚ）とＴliq（ｚ）は、ともに外力です。Ｆliq（ｚ）は、ｚ位置における流体からの抵抗力と、

探針が試料から受ける接触力の和です。一方、Ｔliq（ｚ）は、ｚ位置における流体からの

抵抗力と、探針が試料から受ける接触力のトルクの和です。 

 次に流体の運動を考えます。ｚ軸に垂直な水平方向をｘ軸、鉛直方向をｙ軸とします。

カンチレバーの長さの範囲内において、ｚ軸の複数の位置でのｘｙ面を考え、この面内

で流体の運動方程式を解きます。カンチレバーは軸方向に十分長いため、流体の運

動は軸方向に対して一様であると仮定しました。この仮定によって、弾性体としてのカ

ンチレバーと、環境から受ける影響を数値的に解析することが可能となりました。 

 流体の運動速度は、流体中の音速に比べて十分に遅いため、流体の体積が変化し

ない非圧縮性の流体として扱います。そのため計算の基礎方程式は、次式のナビエ・

ストークスの方程式となります。 

  

ｖはｘｙ平面内の速度ベクトル場の分布を、Ｐは、圧力場の分布を表します。またμは動

粘性率で、流体の密度ρおよび流体の粘度νによる次式で表されます。 

 

 流体のスケールは１００μmと非常に小さいため、流体の運動はその慣性よりも粘性

に支配され、慣性の効果は無視することができます。ナビエ・ストークスの方程式は、

以下のように近似されます。 

   

二次元非圧縮粘性流体の運動の記述には、速度場ｖと圧力場Ｐとの記述よりも流れ

関数Ψと渦度ωの二つのスカラー場での記述が便利です。これらのスカラー場は、次

式で定義されます。 

   

ナビエ・ストークスの方程式へ代入することで、流れ関数・渦度法による流れの基礎

方程式を次の通り得ることができま

す。 
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 流体は当初は静止していますが、カンチレバーの振動によって流れが発生します。

カンチレバーと流体が接触するカンチレバー表面では流体の速度はカンチレバーの

速度と一致します。基盤表面や十分に遠方では流体は静止しています。これらが流

体の境界条件となります。カンチレバーの運動には往復振動と回転振動があります

が、いずれもカンチレバー断面の大きさに比べて微小であるため、その位置は時間

変化せず、ただ表面に速度があるものと近似しています。 

 カンチレバー先端の探針が、試料のソフトマテリアルと接触した際の接触応力として、

下の４種類（何もない真空の場合はのぞく）の接触応力モデルで応力が計算されます。

４種類の応力モデルは、弾性ばねモデル、粘着性の弾性ばねモデル、粘弾性ばね＋

ダンパーモデル、液膜のメニスカスモデルです。 
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図 11  先端の振動の時間発展と振幅のスペクトル 

 

このようなモデルで、カンチレバー振動のシミュレーションを行うと、図 11 の左側のよ

うなグラフを得ることができます。カンチレバー先端部の高さを時間変化を追ってプロ

ットしたもので、複数の曲線が見られます。それぞれ、振動の環境（赤：真空中、緑：

大気中、青：液中）の違いを表しており、試料との接触も考慮されています。この曲線

を長時間にわたってシミュレートすることで、図 11 の右側のような共鳴周波数曲線を

得ることができます。本シミュレータでは、環境の違いはもちろん、カンチレバーの形

状による共鳴周波数の違いも得ることができます。 
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4. 原子分子ナノ材料ＡＦＭ像シミュレータ（ＣＧ/ＭＤ） 

 

 

図 12 原子分子ナノ材料 AFMシミュレータの概要 

 

 図12に示す原子分子ナノ材料AFMシミュレータは、探針および試料を原子の集団

としてモデルを組み立て、個々の原子に古典力場を設定することで、AFM 画像のシミ

ュレーションを行います。 

 本シミュレータには、二つのソルバーが準備されています。ひとつは、CG（共役勾

配）法による構造最適化AFM像シミュレータで、もうひとつは、MD（分子動力学）法に

よる分子動力学 AFMシミュレータです。 

 いずれのシミュレータも、原子間に働く力の計算は、古典力場法を用いた共通の方

法となります。違いは、その安定構造の求め方（後述）のみです。 

 

 古典力場法は、以下のポテンシャル関数 U(r)によって原子間の結合状態を記述し

ます。すなわち、結合エネルギー、結合角エネルギー、二面角エネルギー、非結合エ

ネルギー（ファンデルワールス項、静電相互作用項）から構成されています。 
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これを次の運動方程式に代入することで、系の原子配置や時間発展を計算します。 

 

ここで、miは i番目の原子の質量、riは原子位置、Fiはその原子に働く力、tは時間を

表します。 

 

 

 計算された原子に働く力は、探針に所属する原子について和をとることで探針に働

く力として得ることができます。この力を上記の周波数シフトの定式へ代入することで、

周波数シフトを評価しています。 
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４－Ａ．ＣＧ 構造最適化ＡＦＭ像シミュレータ 

 このシミュレータでは、共役勾配（ＣＧ）法により、与えられた探針位置ごとの系（探

針＋試料＋基板）の安定原子配置を決定します。その原子配置において、探針が受

ける力を求めます。このとき、系の温度は絶対零度を仮定するため、温度の揺らぎ効

果は考慮されません。 

 

 

図 13  構造最適化 AFM 像シミュレータ(CG)の適用 

 

図 13 の左側は、ペンタセン分子を一酸化炭素探針モデルで走査したときの AFM

像の比較を表します。上が本シミュレータによるシミュレーション結果で、下は Gross

らによる観測結果です。引力（黒い部分）や斥力（明るい部分）のコントラストが、とて

もよい一致を示しています。 

 一方、図 13 の右側は、DNA 構造を異なるサイズの探針モデルで走査したときの

AFM 像の比較を示します。上は、原子一個による走査で、下は原子２９個（ダイヤモ

ンド構造）による走査で得られた像です。探針先端部の大きさが小さいとき、解像度

が上がることを示しています。 

 



 16 

４－Ｂ．ＭＤ 分子動力学ＡＦＭシミュレータ 

 このシミュレータでは、分子動力学（ＭＤ）法により、与えられた探針位置ごとの系

（探針＋試料＋基板）の原子配置を決定します。この原子位置は、初速度や温度を

初期条件として、各原子についてニュートンの運動方程式を解く事で得られます。系

の温度はＭＤ法の範囲内で与えることができ、温度の揺らぎ効果を考慮することがで

きます。ただし平衡状態に達するまで大きなタイムステップを必要とすることが多く、そ

のため計算コストは増大します。 

 

 

図 14  MD法によるタンパク質分子の計算例 

 

図14は、MD法によって、タンパク質分子の探針（グラファイト）による押しつぶし、お

よび引き延ばしをシミュレートしたときのフォースカーブを表しています。MD 法で得ら

れるフォースカーブは、CG法で得られるフォースカーブに比べて、ノイズが大きいよう

に見えます。これは温度揺らぎの効果が入っているためです。ただし、カーブの不連

続の中には、原子構造の突然の変形が原因のものも含まれていることに注意が必要

です。 
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図 15  液中 AFMを模したシミュレーション結果 

 

図 15は、液中 AFMを模したシミュレーション結果です。時間が経過するに従って、マ

イカ表面のカリウム原子が、表面から液中へ離脱していく様子が示されています。図

中のカーボンナノチューブは、探針を模しています。 

 

 

5. 量子論的ＳＰＭ像シミュレータ（ＤＦＴB） 

 

量子論的SPM像シミュレータでは、量子力学に基づいた電子状態計算を行う事で、

走査型トンネル顕微鏡（STM）像、原子間力顕微鏡（AFM）像、およびケルビンプロー

ブフォース顕微鏡（KPFM）像をシミュレートすることができます。 

 電子状態計算には、密度汎関数法に基づいた強束縛近似計算（DFTB）法を用いて

います。これにより、密度汎関数法で通常必要とされる大きな計算コストを、軽減させ

ています。DFTB法では、全エネルギーを以下の式で表現します。 

 

造 
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第一項は、占有された分子軌道によるフォック行列の期待値の総和、第二項は基準

電荷からのずれΔｑαによるクーロンエネルギー、第三項は原子間斥力（と、交換相関

エネルギー）です。第一項と第三項は、原子対でパラメータ化された数値データを利

用します。第二項は、原子種ごとに定義されたγ関数を用いて、電荷のずれを自己無

撞着に決定します。得られた電子状態から、以下のそれぞれの SPM で必要な物理

量を計算することになります。 

 

５－Ａ ＳＴＭ像シミュレータ 

 

図 16  STM像シミュレータの概要 

 

 図 16 に示す STMシミュレータでは、バーディーンの摂動法を用いることで、探針試

料間のトンネル電流を計算します。探針試料間の電流は、図 16 のようなグリーン関

数とホッピング積分によって表現されます。グリーン関数は、前述のフォック行列から、

またホッピング積分は、DFTB計算に用いたパラメータから得ます。 
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 このとき、それぞれの関数値は、探針位置に依存しないので、探針および試料とし

ての電子状態は、同一探針・同一試料でただ一度だけ計算すればよいため、計算コ

ストの軽減につながります。探針試料間のホッピング積分についても、パラメータを利

用するため計算コストは微小です。 

 

 
図 17  Si(111)-7x7-DAS表面を走査したときのシミュレーション結果 

 

図17は、各種探針モデルで、Si(111)-7x7-DAS表面を走査したときのシミュレーショ

ン結果を示しています。右の像は、実験による像です。単位胞原子の明るさや、

Faulted halfとUnfaulted halfの明るさの違いなどが再現されており、良い一致を示し

ています。これまで Si(111)-7x7-DAS のような電子状態が重要な役割をもつ、大きな

単位胞の試料表面をシミュレートすることは一般的に困難でしたが、本シミュレーショ

ンでは、それを可能にしました。 

 

５－Ｂ ＡＦＭ像シミュレータ 

  各原子上に働く力は、ヘルマン・ファインマン力として、全エネルギーを各原子位

置について微分し、得ることができます。得られた原子間力を使用して、古典力場法

で用いた周波数シフトの式へ代入することで、周波数シフトを得ることができます。 

 AFM 像の周波数シフトの計算では、実験値と直接比較を可能とするため、マクロな

物体としてのファンデルワールス力を現象論的に考慮しています。マクロな探針形状
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として、放物面、半球、ピラミッド型、そして円錐型を準備しました。それぞれの探針形

状について以下の通り定義しています。 

 

 ここで AH はハマカ―定数で、探針と試料表面を構成する元素に依存する定数です。

αはマクロ形状における探針先端部のなす角度、H はその高さであり、R は曲率半径

を表します。 

 

 

図 18  Si(001)-c(4x2)表面や Monohydride Si(001)表面のシミュレーション結果 
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図 18は、Si(001)-c(4x2)表面やMonohydride Si(001)表面のシミュレーション結果を

表しています。像の形状が、実験値と良い一致を示していますが、フォースや周波数

シフトの絶対値も非常に良い一致を示しています。 

 

５－Ｃ ＫＰＦＭ像シミュレータ 

 

 

図 19  KPFM像シミュレータの概要 

 

 図 19 に示す KPFM 像シミュレータは、探針と試料の間に実際に電圧を印加したう

えで、電子状態を計算します。そして、探針に働く力の大きさが最小になるときの電圧

を、各探針位置でプロットすることで、KPFM 像（局所接触電位差像）をシミュレートし

ます。 

  本計算において、探針と試料の間へ印加する電圧を表現するために、分割実空

間（PRDF）法を用いました。この方法では、探針と試料を含む全体の空間を、探針だ

けの空間と、試料だけの空間に分割します。そして、両者の間に軌道の混成がないと

することで、それぞれの空間にフェルミレベルを定義して、電圧を表現するという手法

です。ただし、フェルミレベルを入力値として与えることができないため、印加電圧の

初動を与えるために、初期状態として電荷を探針試料間で分極させます。この状態で、



 22 

探針空間および試料空間で個別に電子状態を求めます。ただし、クーロン相互作用

（DFTB 法第二項）は、全空間で解きます。探針試料間の移動電荷から印加電圧の

大きさを逆算し、局所接触電位差を求めます。 

 この方法では、KPFM で観測される原子解像度が再現されません。研究の結果、

KPFMにおける原子解像度は、探針試料間の軌道混成によって生じることが判りまし

た。そのため、探針試料間の軌道混成を摂動項として取り入れることで、原子解像度

を再現することに成功しました。 

 

 

図 20  シリコン表面を、KPFMで走査したときのシミュレーション結果 

 

図 20 は、試料表面のごく浅い部分に不純物を持っているとしたシリコン表面を、

KPFM で走査したときのシミュレーション結果です。不純物の表面位置に原子スケー

ルよりもやや大きいスポットが現れています。また、試料表面の原子によるスポットも

確認することができます。 
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6. モデリング機能 

 

 

図 21  モデリング機能の概要 

 

 図21に示すモデリング機能は、補助機能のひとつで、SPMシミュレータで利用する

探針や試料の初期構造を作成するためのツールです。このツールでは原子を取り扱

う事で、試料構造を作成しますが、作成したデータは高速相互予測 AFM シミュレータ

や連続弾性体 AFMシミュレータで使用することも可能です。 

 実験条件から予想される試料の初期構造を、各種シミュレータで利用可能な形

式で作成するための機能として作成されました。また、既存の構造ファイルを

利用することで、不純物などを含んだ派生形の構造を速やかに作成することが

できます。 

 本機能には、各種シミュレータで利用可能な形式での作成に関して、利便性を

高めるため、以下の機能を備えています。 

 原子構造を与えることで、古典力場ポテンシャル（MM３ポテンシャル）の ID を自

動的に生成します。 



 24 

 原子構造を与えることで、古典力場法で必要な配位情報（個々の原子に直接結

合する原子の情報）を自動的に生成することができます。 

 

 プロテインデータバンク中の欠損した水素情報の追加（水素終端）。自動的にカ

ルボキシル基などの官能基を考慮して水素付加を行う。 

      

 個々の原子の削除、移動、原子種変更の原子構造編集。 

 

 既存の原子構造のインポート。 
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7.［実測-計算］実験像・計算像比較検証機能 
 

 

基本となるコンセプト 

現在、世界で販売されている既存SPM 関連ソフトは、シミュレーションに特化したソフトと計測データの画像処理に特化したソフトの、２種類

のどちらかに分類され、実測データ画像とシミュレーションデータの両方を、同一プラットフォーム上においてリアルタイムで比較・操作でき

るソフトウェアは存在しません。本「SPM シミュレータ」は、今後、［実測-計算］比較型SPM シミュレータというコンセプトの基に開発を進め、

世界初のSPM 実験・理論ソフトウェアのプロトタイプを目指します。 

 
［実測-計算］比較型SPM シミュレータは、これまで別々に取り扱われてきた実験データと理論シミュレーションデータを統一的に扱うもので、

このようなツールが実現すれば、研究業務の質の向上、ユーザーの労力削減につながることが期待されます。さらに、SPM 実験家ユーザーが、

［実測-計算］比較型SPM シミュレータ活用することによって、以下の図に示す実験とシミュレーションの相互的に補完し合うサイクルを確立す

ることが可能となり、本シミュレータがSPM 実験の今後の発展に大きく寄与することが期待されます。 
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今後、追加される機能 

 

［実測-計算］比較型SPM シミュレータ実現に向けて、以下の機能を追加します。 

1. 現在使用可能な探針形状評価機能(ブラインド探針再構成法)を利用し、任意の表面形状試料のデータを基にした、探針形状を統計的に推測

する機能。 

 
2. SPM 実験データ読み込み機能：世界中で使用されている主要なSPM 実験装置の出力データを、そのままのデータ・フォーマットで読み込む、

さらには、海外製SPM 実験データ処理ソフトウェアのデータファイルを、直接的に読み込む機能。 

3. 実験・数値シミュレーションのデータ比較機能：SPM 実験出力データによる画像と、理論的シミュレーション結果から得られた画像を、並

列されたウィンドウ上において同時に表示し、両者の統計的な相関関係等を調べる機能。 

4. パラメータ・フィッティング機能：SPM 実験出力データに応じて、理論的シミュレーションのパラメータを調節・フィッティングする機能。 
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(例1) Omicron社製実験装置データ出力の読み込み 

   出力データファイルの拡張子は.par 

 

Ir結晶表面上にAuを蒸着し、温度を変

化させることで、Au原子の集まりが、

フラクタルな形状の島構造を成す様

子。 

（東京大学生産技術研究所福谷研究

室提供, S. Ogura et al., Phys. Rev. 

B 73, 125442 (2006);S. Ogura and K. 

Fukutani, J. Phys.: Condens. Matter, 

21 (2009) 474210） 
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(例2) WSxM出力データの読み込み 

   出力データファイルの拡張子は.txt 

 

SPM画像データ解析ソフトWSｘM(フリ

ー)から、テキストファイルとして出

力された画像データを、SPMシミュレ

ータで読み込み・表示した図［細胞

(Cell)の AFMによる観察例］ SPIP, 

Gwyddionに関しても、同様にデータ読

み込み可能。 

3D-View,lighting等、表現力豊かに画

像表示。 
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探針形状推定機能 

Blind Reconstruction Method（BRM:ブラインド探針再構成法） 
一般にAFM像は、試料表面形状だけでなく、探針形状も反映した像となっている。 

 
そこでBRM法では、実験で得られた測定AFM像の、複数の突起状の部分の形状データを、サンプルデータとして切り離し、重

ね合わせを行う。 

こうして得られた、重ね合わせた突起物の画像データの

共通部分が、探針形状に近いと考える。 

したがってサンプルデータの数が増えると精度は上昇す

る。 

 

 

試料に鋭い突起物だけがあ

る場合、像は探針の形状を

反映したものとなる。 

探針形状が試料形状に比べて

鋭い場合、像は試料形状を多

く反映したものとなる。 

試料がまったく平らな場合、像

は現れない（試料形状が 100％

反映されている） 

試料形状の高い（鋭い）部分のみに

注目し、重ね合わせていく。 
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本機能により推定された探針形状 

ここでは試験的に右下の青い探針

を使用して、本 AFM 像を生成した。 
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改良型 BRM 法 

（当社開発） 
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従来の BRM では推定探針から試料

表面を再現できない 

新方法では、推定探針から試料表

面を正しく再現できた。 

現実的な問題では上下の重ね合わ

せで表現されると考えられる。 
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実験像・計算像比較検証機能（その他の新機能） 

 

右の図は、本シミュレータで実際

に比較している様子を表します。表

示されているのは、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。赤色の線はシ

リコン表面の同じ領域を示していま

す。（実験画像提供：東京大学 生産

技術研究所 福谷研究室） 

 本機能には、実験画像取り込みに関

して、利便性を高めるため、以下の機

能を備えています。 

 

 自動傾斜補正：入力データの平面に傾斜がある場合、これを検知し自動的に補

正します。 

 

 探針形状自動推定機能・試料形状自動推定機能：入力データのみから探針形状

をブラインドリコンストラクション法を利用することで自動推定します。また探針形

状の候補を指定することで、その一次結合によって探針形状を推定します。さら

に入力データと推定探針から、探針の影響を取り除いた試料形状を自動推定し

ます。 
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 周波数解析（フーリエ変換）を利用した画像鮮明化：パラメータを変化させることで

任意の強度での画像鮮明化を行います。 

 

 周波数解析（フーリエ変換）を利用した高解像度化：パラメータを変化させることで

任意の倍率で高解像度画像を得ることができます。 
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 ニューラルネットワーク解析：ニューラルネットワーク解析により、既知の試料とそ

の観測データから、両者の関係を学習する機能があります。またその結果を利用

し、同じ探針で走査した別試料の観測データを入力することで、探針の影響を除

去した試料形状を推定することができます。 
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