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不純物不純物不純物不純物(Al(Al(Al(Al原子原子原子原子))))

A.Masago et al, Phys. Rev. B 82 (2010)195433
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実験データ画像処理プロセッサ

試料と探針の原子モデル作成

高速相互予測AFMシミュレータ

連続弾性体AFMシミュレータ

液中ソフトマテリアルAFMシミュレータ

構造最適化AFM像シミュレータ

分子動力学AFM像シミュレータ

量子力学的SPM像シミュレータ

STM, AFM, KPFMのシミュレーションを量子力学
によって行う。DFTBのパラメータがまだ不足。
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[1] 理論的シミュレーション計算機能

DFTB法(密度汎関数法に基づく強束縛法)の採用

STMトンネル電流像・AFM周波数シフト像を高精度で再現

[2] 実験画像データ処理機能

国内外の主要SPM装置メーカーのデータ出力形式をサポート

実験画像の生データを直接読み込み可能

実験データ画像からの、探針形状推定機能、

フーリエ解析機能を装備

[3] 理論シミュレーション結果と実験画像

データの比較機能

各種デジタル画像処理機能を用意

ユーザー自身が各種物理パラメータを

推定可能

本SPMシミュレータは、以下の三つの機能を同一のプラットフォーム上で実現！

[東京大学生産技術研究所 福谷研究室提供
(Ir結晶表面上にAuを蒸着したフラクタル島状構造)

SPM観察では、実験画像解釈が自明でないことが多い



DFTBソルバ：DFTB法((((密度汎関数法密度汎関数法密度汎関数法密度汎関数法にににに基基基基づくづくづくづく強束縛法強束縛法強束縛法強束縛法))))の採用

使用元素の原子間相互作用パラメータを
準備することが必要(現時点で12種類のみ)

Si(111)7x7DASSi(111)7x7DASSi(111)7x7DASSi(111)7x7DAS構造構造構造構造のののの
DFTBDFTBDFTBDFTBシミュレーションシミュレーションシミュレーションシミュレーション結果結果結果結果

実験結果実験結果実験結果実験結果
[[[[大阪大学大阪大学大阪大学大阪大学 森田森田森田森田
グループグループグループグループ(2009)](2009)](2009)](2009)]

2. 2. 2. 2. プロトタイププロトタイププロトタイププロトタイプ機実用化機実用化機実用化機実用化のののの際際際際、、、、課題課題課題課題・・・・問題点問題点問題点問題点とととと、、、、そのそのそのその解決策解決策解決策解決策
Si4H9Si4H9Si4H9Si4H9探針探針探針探針

最適化最適化最適化最適化されたされたされたされた軌道軌道軌道軌道によによによによ
るるるるタングステンタングステンタングステンタングステン単結晶単結晶単結晶単結晶
ののののバンドバンドバンドバンド計算計算計算計算のののの結果結果結果結果

先行論文先行論文先行論文先行論文によるによるによるによるタンタンタンタン
グステングステングステングステン単結晶単結晶単結晶単結晶ののののババババ
ンドンドンドンド計算計算計算計算

該当元素該当元素該当元素該当元素をををを含含含含むむむむ典型的典型的典型的典型的なななな単体単体単体単体・・・・
化合物結晶化合物結晶化合物結晶化合物結晶ででででバンドバンドバンドバンド構造構造構造構造をををを出来出来出来出来
るだけるだけるだけるだけ良良良良くくくく再現再現再現再現

技術的課題：



[1] 無機材料研究における対象試料例
⇒遷移金属 Fe(鉄)、Cu(銅)、Mn(マンガン)
⇒希土類 Yb(イッテルビウム)、Y(イットリウム)
⇒その他の元素 Ge(ゲルマニウム)、マグネシウム(Mg) など

[2] 原子力プラント関連研究における対象試料例
⇒ U(ウラン)、Ce(セリウム) など

[3] 有機半導体材料系研究における対象試料例
⇒F(フッ素)、S(硫黄)、Cl(塩素)、Br(臭素) など
((((例例例例))))コバルトフタロシアニンコバルトフタロシアニンコバルトフタロシアニンコバルトフタロシアニン((((CoPcCoPcCoPcCoPc))))薄膜薄膜薄膜薄膜をををを、、、、金金金金(111)(111)(111)(111)面上面上面上面上やややや銅銅銅銅(100)(100)(100)(100)上上上上にににに形成形成形成形成しししし、、、、STMSTMSTMSTM観察観察観察観察

あるあるあるある有力国内有力国内有力国内有力国内SPMSPMSPMSPMメーカーメーカーメーカーメーカーはははは、、、、自社製品自社製品自社製品自社製品にににに本本本本シミュレータシミュレータシミュレータシミュレータををををバンドルバンドルバンドルバンドルしてしてしてして販売販売販売販売することをすることをすることをすることを
検討検討検討検討しているがしているがしているがしているが、、、、それにはそれにはそれにはそれにはDFTBDFTBDFTBDFTBソルバソルバソルバソルバでででで使用可能使用可能使用可能使用可能なななな元素元素元素元素のののの種類種類種類種類をををを多数取多数取多数取多数取りそろえるりそろえるりそろえるりそろえることことことこと
がががが必須条件必須条件必須条件必須条件となっているとなっているとなっているとなっている



� ＳＴＭによる特殊合金表面の構造解明
例）Mg３元合金のシンクロ型LPSO相
希土類元素と遷移金属を溶質原子に用いた
Mg合金は、軽量、高強度、高延性を示すため、
理論・実験両面からの構造解析、特に、
劈開面のSTM観察が求められている

� ソフトマテリアル系材料
ナノバイオ関連分野において、AFMによる
実験解析が増加傾向
DNAなどの生体物質のAFM実験画像を
時系列的に測定、高分子の粘弾性をAFM測定など

� 有機半導体分野
有機半導体表面に金属薄膜を形成
界面の様子をSPM観察

LPSO (Synchronized Long Period Stacking Ordered)相の
STM観察[S. Kurokawa, A. Yamaguchi and A. Sakai, Materials 
Transactions 54, 1073-1076 (2013)]

高分子薄膜をAFM観察し、粘弾性を可視化した図[D. Wang
et al., Macromolecules 44, 8693–8697 (2011).]

3. 実用化されたプロトタイプ機により解決できる課題・問題点



Advanced Algorithm & 
Systems
チームリーダー：吾妻広夫
分担開発者：小方亨
ほか4名のプログラマ
原子間相互作用パラメータ計
算、データベース構築作業を
担当

東北大学
分担開発者：須藤彰三 教授
STMコンスタント・カレント
モードでの各種材料の実験・
シミュレーション結果との比
較を担当

京都大学
サブリーダー：黒川修 准教授
Mg-LPSO型合金等の無機材
料STM実験・シミュレーション結
果との比較を担当

H26.12

H27.10

H29.1

H29.3

原子間相互作用パラ
メータ計算ツール群の
開発(3070万円)

原子間相互作用パラ
メータ計算(4190万円)

データベース構築・検
証テスト(2040万円)

国内・海外SPMメーカーとの
連携・情報共有(実用化へ向けた取り組み)

H26：1300万円
H27：4000万円
H28：4000万円

製品化・販売

4. 開発スケジュール・体制・予算



� 様々な分野でのSPM実験の普及に寄与
無機・有機材料、化学、薬学、バイオサイエンス分野など
シミュレーション結果を指針として、SPM実験を進めることが可能となる

実験研究者にとって、理論シミュレーションの敷居を低くする
面倒な理論計算を、気軽に手が届く範囲に

� 薬学・バイオ分野でのSPM利用が著しく拡大
AFM(原子間力顕微鏡)を使って、タンパク質・DNAなどの生体物質を、
液体中でナノスケール観察

将来的には、細胞の働きをAFM観察可能へ

� 世界標準化により、SPM装置の産業界での利用促進
「生産現場」においてSPMが、ナノスケール検査・製造装置として浸透
ナノデバイス製造業から、薬品・バイオ関連産業まで、幅広い需要

5. 実用化された機器の波及効果・市場規模

将来的には、スピン偏極STM(走査型トンネル顕微鏡)シミュレータの開発へ
さらなる展開が可能(局所的な磁場を計測することができるSPM)
ナノスケールでの磁化計測、スピン偏極の振動観察へ



億円

年

国内でのSPM装置売上高の推移 2012年国内販売SPMの比率

大気型SPM：42.9億円
[257台(推定)]平均価格：1670万円

超高真空型
SPM：1.9億円
[4台(推定)]
平均価格：
4750万円

国内国内国内国内シェアシェアシェアシェア主要主要主要主要メーカーメーカーメーカーメーカー((((青青青青：：：：国内国内国内国内メーカーメーカーメーカーメーカー))))
超高真空型超高真空型超高真空型超高真空型SPMSPMSPMSPM：：：：アルバックアルバックアルバックアルバック・・・・ファイファイファイファイ、、、、ユニソクユニソクユニソクユニソク、、、、日本電子日本電子日本電子日本電子
大気型大気型大気型大気型SPMSPMSPMSPM：：：：日本日本日本日本ビーコビーコビーコビーコ、、、、SIISIISIISIIナノテクノロジーナノテクノロジーナノテクノロジーナノテクノロジー、、、、日本電子日本電子日本電子日本電子、、、、島津製作所島津製作所島津製作所島津製作所、、、、東陽東陽東陽東陽テクニカテクニカテクニカテクニカ

海外SPM装置メーカーとの提携で、さらなる販売数の増加が期待できる

国産SPM装置は国内
シェア全体の約60%程度



� 特願2006-256169(H18.9.21)：特許番号第4866695号
発明者：渡辺尚貴、塚田捷、田上勝規
探針形状探針形状探針形状探針形状データデータデータデータとととと、、、、試料試料試料試料のののの原子配列原子配列原子配列原子配列データデータデータデータをををを元元元元にににに、、、、幾何学的幾何学的幾何学的幾何学的なななな計算方法計算方法計算方法計算方法にににに従従従従ってってってって、、、、AFMAFMAFMAFM
画像画像画像画像データデータデータデータをををを高速高速高速高速シミュレーションシミュレーションシミュレーションシミュレーションするするするする方法方法方法方法

SPMシミュレータGeoAFMソルバで採用されている

� 特願2007-279315(H19.10.26)：特許番号第5148969号
発明者：渡辺尚貴、塚田捷
液体中液体中液体中液体中ででででAFMAFMAFMAFMによってによってによってによって試料試料試料試料をををを観察観察観察観察するするするする際際際際のののの、、、、弾性体弾性体弾性体弾性体であるであるであるであるカンチレバーカンチレバーカンチレバーカンチレバーのたわむのたわむのたわむのたわむ様子様子様子様子なななな
どをどをどをどを、、、、弾性体弾性体弾性体弾性体・・・・流体方程式流体方程式流体方程式流体方程式にににに従従従従ってってってって数値計算数値計算数値計算数値計算シミュレーションシミュレーションシミュレーションシミュレーションするするするする方法方法方法方法

SPMシミュレータLiqAFMソルバに採用されている

6. 知的財産の状況

SPMシミュレータでは、以下の二つの特許化された技術が使われている

将来的には、以下の要素技術の権利化を検討したい考えである

� スピン偏極STMシミュレータ：
磁性薄膜をコーティングした探針で、磁性体試料表面を走査
スピン依存したトンネル電流を計測

� 原子間相互作用パラメータ・データベースそのものを、特許として権利化出来な
いか? DFTB数値計算の理論研究者にデータベースの需要はあるか?


