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研究成果の概要： 

本研究では、STM 探針を用いた Si(111)√3x√3-Ag 表面へのナノサイズ閉曲線の書き込み、

および Ag(111)超薄膜表面に核形成したナノ島への表面電子状態の量子閉じ込めにおいて、閉

じ込め構造のサイズ・形状を変化させることで原子・分子様な任意の離散的電子状態を人工的

に制御形で実現できることを検証した。また任意のサイズ・形状の閉じ込め構造に対する量子

状態の数値計算ツールの開発した。さらに形状がナノサイズレベルの場合には、量子構造は室

温においても観測できること、および閉じ込めポテンシャルを評価する際の S波近似の適用限

界を明らかにし、さらにこれを超える S＋P+D 波近似での評価方法を開発した。 
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１．研究開始当初の背景 

これまで表面科学の分野では、通常金属
(normal metal)表面上に局在する 2次元表面
状態電子に対し、この表面上で走査トンネル
顕微鏡の探針を用いて原子を１つ１つ極低
温で並べて人工的に原子の囲い(quantum 
corral)を作った場合、表面電子はこの囲い
の中に閉じ込められ、量子化されることが報

告されていた。しかしながら従来の報告の中
で、表面 2次元電子の閉じ込め形状を自由に
制御できる原子囲いや原子の STM探針による
配列を用いた方法では、閉じ込め図形を構成
する原子は極低温以外では表面を熱拡散し
てしまい壊れてしまう。このため、室温にお
いて安定な量子構造を人工的に構築するこ
とは非常に困難であった。 
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２．研究の目的 
本研究の目的は、(１)室温まで構造安定な表

面2次元量子閉じ込め構造を構築すること、(
２)作成した任意のサイズ・形状の表面2次元閉
じ込め構造中の電子状態を予測する数値計算
ツールを開発すること、(３)実際に作成した2
次元量子構造中の電子状態を、その波動関数
の自乗振幅の空間分布をSTMをベースとした
dI/dV像により観測し、電子状態が(２)で開発
したツールにより予め予測できるエンジニア
リングの可能性、および閉じ込め構造サイズ
を小さくした場合には離散的量子準位間隔が
十分大きくなり、室温においても量子構造が
保たれることを実験的に検証すること、(４)
さらに(２)の数値計算では取り入れていない
閉じ込め構造境界における散乱ポテンシャル
を正しく評価することである。 
 
 
３．研究の方法 
 目的(１)の室温まで安定な表面２次元量子
構造の構築に対しては、今回は主に Si(111)
√3x√3-Ag表面におけるSTM探針を用いた
ナノサイズの閉曲線構造の描画を用いた。
Si(1111)√3x√3-Ag 表面は、Si(111)清浄表面
に 1 原子層の Ag を吸着させた際にできる表
面であり、この表面には 2 次元自由電子的な
分散関係を持つ表面電子状態が存在するこ
とが知られている。しかしこの 2 次元自由電
子状態は表面最上層の Ag 吸着構造によって
もたらされているため、STM 探針によって
表面原子を引き抜いてしまうと、その部分で
表面２次元電子構造は破壊される。このため、
STM 探針で√３-Ag 構造を破壊した閉曲線
構造を描けば、√3-Ag 構造表面上の 2 次元電
子は閉曲線中に閉じ込められることが期待
される。この方法で重要なのは、STM 探針
を用いれば任意のサイズ・形状の閉曲線を描
画できるため、エンジニアリングとしての展
開が期待されることである。しかもこの構造
を定義する閉曲線は表面第１層に埋め込ま
れた欠陥から構成される曲線のため、構造は
室温以上の温度においても安定であること
が期待される。 
 またこれに加えて本研究では、2 段階成長
法により成長した Ag(111)超薄膜表面に発生
するナノサイズの Ag 島中への表面電子の量
市閉じ込めも対象とした。 
 目的の(２)で述べた任意サイズ・形状の 2
次元表面電子閉じ込め構造中の電子状態の
予測につては、どのような境界形状にも対応
できる有限要素法をベースに 2次元シュレデ
ィンガー方程式を数値的に解くソルバーを
開発することで対応した。 
 目的の(３)については Si(111)√3x√3-Ag

表面に実際に STM 探針を用いて閉曲線を描
画し、その中の電子定在波を“室温で”STM
を用いた dI/dV 像として実空間観察すること、
および得られた像を(２)で開発した数値計算
ツールの計算結果と比較検討することで実
行した。 
 目的の(４)については、Si(111)√3x√3-Ag
表面の原子欠陥周辺に発生する電子定在波
の室温観察結果を、円筒対象場における電子
散乱問題に関するS波近似の適用範囲を明ら
かにしながら解析すること、および S 波近似
の適用範囲外での評価を可能にする S+P+D
波近似の定式化と応用を実践することによ
り実行した。 
 
 
４．研究成果 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 図１．Si(111)√3x√3-Ag 表面上に STM 

探針で描画した 2次元人工量子構造 
中の電子定在波の室温における 
dI/dV 像（上段）、および数値計算 
した電子状態密度分布(下段)。電子 
のエネルギーは左から 0.25eV, 
0.35eV,0.45eV。 

 
 図１に Si(111)√3x√3-Ag 表面上に STM 探
針による表面原子引き抜きにより描画した
サイズ 20nm の閉曲線中に閉じ込められた 2
次元表面電子の波動関数の自乗振幅を STMに
おける dI/dV 像観察によって観察した結果、
および描画した閉じ込め構造中の 2次元電子
状態における電子密度の空間分布を、表面状
態のバンド分散関係を考慮した上で数値計
算した結果を示す。図から明らかなように、
閉じ込め構造中には dI/dV 像において、閉じ
込められた電子が量子化されたことによる
電子定在波パターンが明瞭に観測されてい
る。ここでこれらの dI/dV 像は室温で観測さ
れており、これは 20nm 程度の非常に小さな
閉じ込め構造中では、量子化された電子状態
間のエネルギー間隔が室温における熱揺ら
ぎに打ち勝つ程度に大きいことを意味して
いる。 
 また、本研究で開発した数値計算コードに
よって得られた各エネルギーでの電子密度
の空間分布は実験結果と対応するものであ
り、これは数値計算により予め任意サイズ・
形状の表面２次元電子閉じ込め構造中の電



 

 

子状態を予測可能であることを示している。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 図２ Si(111)√3x√3-Ag 表面上の原子 

欠陥の STM 像(左)と、その dI/dV 
像（右） 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 図３ 図２の左上の欠陥の周りの電子 

定在波のクロスセクション(黒) 
と数値計算結果（カラー） 

 
 Si(111)√3x√3-Ag 表面上の原子欠損の
STM 像、およびその周囲に立つ電子定在波パ
ターンの dI/dV 像を図２の左、右にそれぞれ
示す。図から明らかなように、電子定在波は
欠陥を中心にその周りに同心円状に立って
いる。このためこのシステムにおいて欠陥に
よる電子の散乱（＝閉じ込め）ポテンシャル
の大きさは、この系を 2次元円筒座標系で解
析すればよい。しかし今回我々は、従来採用
されている S波近似の元でこの系を解析する
場合、その妥当性は観測してる電子のエネル
ギーや欠陥のサイズに対して極めて限られ
た領域にだけ成り立つことを数値的に明ら
かにした。そして S波近似の正当性が成り立
たないような、図２の欠陥の場合に、S波近
似をさらに精密化した S+P+D波近似が適用可
能であり、これを適用すると図３のように実
験結果をよく再現でき、かつ正しく散乱(＝
閉じ込め)ポテンシャルを評価できるこが明
らかになった。 
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