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要約 STM（走査型トンネル顕微鏡）は SPM（走査型プローブ顕微鏡）の一種で

あり、表面の電子状態の観測に広く使用されており、その理論シミュレーション

は、LCAO-DVXα 法による第一原理電子状態計算と Bardeen の摂動法によるトン

ネル電流計算によって実現することができる。LCAO-DVXα の並列化は既に為さ

れているので、トンネル電流算出の並列化について検討を行ってきた。本稿にお

いて、その簡便な並列化手法を提案する。 
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Abstract STM (Scanning Tunneling Microscopy) is a kind of SPM (Scanning Probing 

Microscopy). In the STM simulation, we use the first principle LCAO-DVXα and the 

tunnel current calculation based on Bardeen’s perturbation formula. Though the 

LCAO-DVXα program has been parallelized, the tunnel current calculation program has 

not yet. We propose a parallelization scheme for tunnel current calculation in this paper. 
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1. はじめに 

STM（走査型トンネル顕微鏡）は SPM（走

査型プローブ顕微鏡）と総称されるナノレベル

の計測装置の一種である。SPM は微小探針を、

試料表面上で走査させ、探針と試料表面間を流

れるトンネル電流（走査トンネル顕微鏡）、探

針と試料表面間に働く原子間力（原子間力顕微

鏡）、静電気力（走査ケルビン力顕微鏡）など

を計測して、計測量を像として表示する装置の

総称であり、ナノ材料さらには高分子の微細構

造の解析に対して非常に強力な計測機器であ

る。図 1. 装置としての STM の概念を示す。探

針と試料の間にバイアス電圧をかけ、電流値を

一定に保ちながら、探針の高さを変えて表面近

傍をスキャンする。探針の位置は圧電素子によ

り制御される。電流値を一定に保ちながら、探

針の高さを測定すれば試料表面の形状を知り

ことができる。 

 

 

図 1．STMの概念図 

 

SPM は強力な計測装置ではあるが、観測さ

れた像が理論と一致しないことも多く、そのよ

うな場合にはシミュレーションによる解析が

重要な解決手段となる。STM の場合には、観

測対象が電子状態であるため、トンネル電流値

の大きな箇所が必ずしも原子が存在するサイ

トであることを意味しておらず、シミュレーシ

ョンによる検証が重要である[1]。 

そこで塚田をプロジェクトリーダーとして

STM 以外の AFM や KFM を含め、さらに溶液

中の現象にも適用できる実用的なシミュレー

ションシステム開発を目指し、平成 16 年度か

ら 4 年間の計画で「汎用走査プローブ顕微鏡シ

ミュレータ」プロジェクトが進められている。 

 

2. STM シミュレーション 

探針-試料間のトンネル電流は、直交化され

た基底関数 Ψ(r)が既知であれば、Bardeen のト

ンネル電流に関する摂動理論を用いて、トンネ

ル電流 I を 

I ∝ ∫ΩdE[f(E)-f(E+eV)]A(R,E,E+eV) 

A(R,E,E’) =∫Ωdr∫Ωdr’ 

 VT(r)VT(r’)GT(r’,r;E) GS(r+R,r’+R;E) 

として表すことができる。ここにfは状態密度、

Ωは探針の占める空間の領域であり、GT、GSは 

 G(r,r’; E)=∑μΨμ
*(r)Ψμ(r’)δ(E-Eμ) 

により定義される、探針および試料表面のグリ

ーン関数の虚数部である[2]。 

 

 

図 2．トンネル電流算出の模式図 

 

図 2. にトンネル電流算出の概要を模式的に

示す。実際にはグリーン関数GT、GSは、原子

島貫
テキストボックス
－176－



軌道を用いて書き下されるため、探針と試料の

原子軌道間相互作用トンネルマトリクスエレ

メントJ(R)を計算する。J(R)は原子軌道の全組

み合わせについて求められ、さらにそれを足し

合わせてトンネル電流の算出は系の増大とと

もに計算負荷が大きくなる。 

トンネルを算出する前に探針と試料につい

ての電子状態、具体的には直交化された基底関

数Ψ(r)を求めておく必要がある。筆者らはこれ

を LCAO-DVXα 法 に よ り 行 っ て い る 。

LCAO-DVXα法では、原子軌道の線型結合

(LCAO)で表現された基底関数χを用いて、ハ

ミルトニアンと重なり積分の各行列要素Hij,Sij

が、空間内のサンプル点rk上の重みωkつきの

和 

Hij =∑kωk<χi(rk)|H(rk)|χj(rk)> 

Sij =∑kωk<χi(rk)|χj(rk)> 

として求めることができる。H と S が求まれ

ば、あとは行列計算により 

HC=ESC 

E：エネルギー準位 

C：係数行列 

を解けば、直交化された波動関数 Ψ(r)が得ら

れる[3]。 

 

 

図 3．STMシミュレーションの計算手順 

 

図 3. に計算の手順を示す。Green 関数を生成

するまでは探針と試料は別々に計算を行い、ト

ンネル電流を算出する際にひとつの系として

まとめられる。これは摂動法による近似のため

である。 

なお、LCAO-DVXαが極座標表現の球対称軌

道により原子軌道を表現しているのに対し、ト

ンネル電流の計算はカルテシアン座標系で表

現したほうが、取り扱いが容易であるため

Gauss 型の軌道（GTO）に変換する。 

シミュレーション結果を図 4. に示す。STM

は元来、シリコン表面の構造など無機材料の解

析に使用されることが多かったが、近年は有機

分子の STM 像の計測も行われている。この場

合はシリコン等の基板上に有機分子を吸着さ

せて STM 像を観測する。一例としてポルフィ

リンの STM シミュレーション像を図に示す。 

ポルフィリンの構造式を左に

示す。構造式と同様に実際の物理

的な構造も平面的なほぼ 4 回対

称である。 

シミュレーションではこれをちょうど 45°

回転させた状態で配置してある。 

 

 

図 4. ポルフィリンのSTMシミュレーション像 

 

探針はタングステンである。タングステンが
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3 回対称なのに対し、ポルフィリンはほぼ 4 回

対称なので、90°ずつ探針の角度を変えるとそ

れぞれ像が異なっている。 

 

3. シミュレータの構成 

3.1. 全体の構成 

図 5. に STM シミュレータのシステム構成

図を示す。再利用可能なデータはデータベース

として保存する方針である。特に探針のデータ

は再利用される可能性が高いので、データベー

スとして蓄積する価値は大きい。電子状態算出

を試料だけ行えば良いので、シミュレーション

ノウハウの観点だけでなく、計算時間の短縮に

も寄与すると考えられる。 

 

 
図 5．STM シミュレータの全体構成図 

 

3.2. 電子状態計算 LCAO-DVXα 

LCAO-DVXα法による第一原理計算により

探針と試料の電子状態を計算する。計算負荷が

大きい。並列化の方法はいくつか方法が考えら

れるが、従って、各CPUにサンプル点rkに関す

るHijとSijの部分和を分散させて実行すること

により、高い並列度で簡便に並列処理を行うこ

とができた。また、点群対称性を持てば、それ

に利用して、対称軌道を生成して計算量を削減

することもできる。 

筆者らは LCAO-DVXα 法の持つ高い並列性

に着目し、DVXα 専用機計算機などを製作し,

並列度の高さを実測した[4]。 

 

3.3. GTO 変換 

計算の都合上LCAO-DVXαは極座標表示の

球対称原子軌道を基底関数に取っている。一方、

トンネル電流を算出するには原子軌道はカル

テシアン座標系で表現されていたほうがトン

ネルマトリクスエレメントを算出する際に好

ましい。そこで、原子軌道をカルテシアン座標

系で表現されるGauss型軌道（GTO）に変換す

る。これは解析的な変換ではなく、動径波動関

数Rnlを複数のGauss関数を用い、Gauss関数のパ

ラメータをフィッティングすることにより数

値的に合わせ込む。 

 

3.4. Green 関数生成 

Green 関数 G は DVXα が出力する直交化さ

れる前の原子軌道と係数行列 C とを用いて書

き下される。そのため、ここでの Green 関数は、 

G(r,r’; E)=∑μΨμ
* (r)Ψμ(r’)δ(E-Eμ) 

で表現されるもののうち、実際には係数行列 C

の要素積として表現された 

Gipi’p’(E)=∑μCipCi’p’ δ(E-Eμ) 

を求める。Green 関数の残りの部分であるトン

ネルマトリクスエレメント J は 

Jipjq(R)=∫Ωdrχp*(r-R-Ri)VT(r)φq(r-Rj) 

トンネル電流を算出する際に計算される。これ

は、J が探針と試料、両者のデータが揃わない

と計算できないためである。 

 

3.5. トンネル電流算出 

トンネルマトリクスエレメント J を求め、そ

の総和を取ることによりトンネル電流が求ま

る。具体的には 

GS
ipi’p’(E) GT

ipi’p’(E-Eμ) Jipjq(R) Ji’p’j’q’
*(R) 

を添え字 ipjqi’p’j’q’についての∑を取るため、
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基底関数の総数に対して 8 乗のオーダーとな

る。さらに、その外側でこれに状態密度 f を乗

じて、エネルギーE についての数値積分を行え

ばトンネル電流 I が求まる。 

 

4. 並列化手法 

電子状態を計算する LCAO-DVXα 法の並列

化は既に行われている[4]。そのため、主にト

ンネル電流計算の並列化の検討を行った。 

STM だけでなく SPM 全般に言えることだが、

試料表面上を探針がスキャンする際に系の状

態が保存されていることが多い。その場合には

シミュレーションは測定画素に対応した各メ

ッシュの格子点の探針位置で独立に計算する

ことができる。これは画素毎の並列処理が可能

なことを示している。従って、探針がスキャン

する領域を分割して各 CPU に分散して並列化

し、最後にシミュレーション像を貼り合わせれ

ば良いことになる。これはループの最外もしく

は最外に近いところでの並列化となり、非常に

粒度の大きい並列化が期待できる。 

ただし、状態が保存されない場合、例えば、

探針のスキャンに伴って表面の原子が別のサ

イトに移動する、ないしは試料そのものが変形

してしまう場合には上記の方法は適用されな

いが、当座は実用性を優先させ、画素並列によ

る並列化を実装する予定である。 

 

5. 今後の課題 

5.1. 並列化実装 

トンネル電流算出部の並列化方法を検討し

たので、実際に実装して並列化の効果を実測す

る。また、必要に応じて画素並列以外の並列化

方法や並列処理以外の高速化手法の検討も行

っていきたい。 

 

5.2. Data Base 化 

一種類の探針を用いて多くの試料の像を観

測するのが、STM の通常の使用方法である。

従って、探針のデータは再利用可能である。

Green 関数生成する段階で、探針や試料の相対

的な位置や角度を与えて、軌道や原子位置の座

標変換を施すため、Green 関数を生成する前の

段階のデータを保存するのが適当である。 

さらに、DVXα法の場合、各原子軌道のチャ

ージを初期値の与え方によっては収束回数に

大きな差が出るため、予め適当な初期チャージ

を Data Base 化すべきである。また、GTO に変

換する際にも、収束が良かったフィッティング

パラメータを保存しておくと効果的である。 

 

5.3. GUI 

数百を超える原子に対して原子核の座標値

を直接入力するのは非効率的である。また、探

針や試料の角度のような幾何学的な配置を数

値で指定するよりは GUI を用いて入力したほ

うが効率的である。 

バイアス電位のスキャン範囲、探針－試料表

面間距離、ライブラリ化した探針の選択など

GUI に求められる機能は多い。 

 

5.4. 機能拡張 

シミュレータの利便性を考慮するといくつ

かの点で機能の拡張が必要である。 

5.4.1. STS spectra 

STS（Scanning Tunneling Spectroscopy）は、

探針を固定して、バイアス電位をスキャンする

ことにより、着目したポイントにおける Bias

電位に対するトンネル電流スペクトルを計測

する。これをシミュレートするには、探針位置

を変化させずにバイアス電位だけを変化させ

れば良い。 

 

5.4.2. Equi-Current mode 
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通常 STM は等電流（Equi-Current）モードで

使用される。これはトンネル電流値が一定とな

るように探針－試料間の距離を調整しながら

探針をスキャンさせるモードである。 

一方、シミュレーションはシミュレーション

の容易性から、探針－試料間の距離を一定に保

ったまま探針をスキャンさせる等距離

（Equi-Distance）モードで行われる。試料表面

の波動関数は真空中では鋭く減衰するため、探

針と試料の距離 0.1nm につき電流値は１桁程

度減少するので、これでも実用上充分な精度は

得られるが、より現実に近いシミュレーション

を行うことができる。 

探針が三次元空間をスキャンし、三次元シミ

ュレーション像から電流面を切り出すことに

より、擬似的に等電流モードをシミュレートで

きる。ただし、スキャンする空間が二次元から

三次元になるため、演算時間は著しく増大して

しまうという問題点も生ずる。 

 

5.4.3. 修飾探針 

探針材料にはタングステンのような金属結

晶あるいはシリコンなどを用いること多いが、

近年、タングステンのような金属探針先端にフ

ラーレンを吸着させたものを探針として使用

するケースも見られる。これをシミュレートす

るには二通りの方法が考えられる。簡便に行う

場合には、背景となるタングステンを無視して

フラーレン単体を探針として見なす方法とタ

ングステンを背景として、探針の電子状態に組

み入れてトンネル電流を計算する方法である。 

 

5.4.4. STOM 

トンネル電流により励起された試料表面の

plasmon による発光現象である[5]。理論的な研

究が既に為されているので、プログラムの実装

方法を検討していく。 

 

6. まとめ 

 本稿において、STM およびそのシミュレータ

について簡単に紹介した。計算負荷の大きい電

子状態計算とトンネル電流算出部はそれぞれ

並列処理により高速化すると利便性が高まる。

LCAO-DVXα 法による電子状態計算は既に並

列化が為されているため、トンネル電流算出の

並列化方法の検討に取り組んできたが、STM

像の画素ごとに、独立にトンネル電流が計算で

きるため、最外に近い部分でループを分割して、

複数 CPU の分散処理が可能であるため、非常

に粒度の大きな並列化が期待できる。 

 また、シミュレータとしての利便性を向上さ

せるために、再利用可能なデータの Data Base

化および様々な高度機能の実装、さらには GUI

の充実も不可欠である。 
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