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研究成果の概要：走査トンネル顕微鏡（ＳＴＭ）を使った固体表面の構造操作について、機構

を理論的に明らかにした。特に、ＳＴＭ探針から離れた表面原子操作について明らかにした。

ＳＴＭを使い半導体表面電子状態に注入された電子のコヒーレンス長について、フェルミオン

である電子とボゾンである格子振動との相互作用を量子散乱機構としたコヒーレンス長の一般

的表式を求め、ゲルマニューム表面でコヒーレンス長が長大になるバイアス電圧の存在を示し

た。 
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１．研究開始当初の背景 
 
(1) 走査トンネル顕微鏡を使った金属表面の
原子レベルの構造操作が行なわれていた。さ
らに、半導体表面の構造操作に関する実験も
行なわれるようになった。シリコンとゲルマ
ニュームの００１表面は、最も基本となる半
導体表面である。その基本構造は、ダイマー

が規則的に配列したものであり、その規則的
構造は c(4×2)構造と呼ばれる。2000年ころ
から、低温で走査トンネル顕微鏡を使った構
造操作がシリコンとゲルマニュームの００
１表面で行なわれるようになった。特に、８
０Ｋのゲルマニュームの００１表面で、トン
ネル顕微鏡探針から離れた表面位置のダイ 
マー規則構造の操作が報告された。その到達
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距離は電子注入では 100nm 程度におよぶ。
正孔注入では、数ナノメートルに制限されて
いる。我々の研究で、その電子―正孔非対象
性は、表面電子構造の次元性の差異にあるこ
とを明らかにしていた。しかし、その到達距
離を制限する機構については明らかでなか
った。 
 
 
２．研究の目的 
 
(1)フェルミオンである電子とボゾンである
格子振動との相互作用を通じた量子コヒー
レント過程によるトンネル顕微鏡探針から
離れた位置での半導体表面構造操作の機構
の解明 
 
(2)半導体表面構造の低エネルギー電子励起
による構造変化を電子－格子振動との相互
作用を通じた量子散乱理論によりあきらか
にする。 
 
(3)走査トンネル顕微鏡観測が半導体表面構
造の長距離構造に与える影響を解明する。 
 
 
３．研究の方法 
 
(1)第一原理計算の結果に基づきダイマー系
モデルポテンシャルを求め、その結果をもと
に電子系－振動系の結合定数を求めた。 
 
(2)量子散乱理論に基づくグリーン関数法に
より散乱確率を求めた。グリーン関数に重要
な自己エネルギー補正は、バンド構造を簡略
化して、複素積分法により解析的に求めた。 
 
(3)散乱確率から古典的マクロな時間スケー
ルでの遷移確率をもとめ、古典的スケールで
のマスター方程式を数値的に求めた。時間分
解モンテカルロシミュレーションを行なっ
た。 
 
(4)複合対称性をもつ系がゆらぐ環境のもと
で 成長する動的過程について、モンテカル
ロシミュレーションを用いて構造変化を調
べた。  
 
(5)メソスケールのランダムなヘテロ構造を
もつ 量子系の輸送現象について、有限温度
グリーン関数法を用いてフェルミオン-ボゾ

ン相互作用によるコヒーレンスの温度変化
を求めた。  
 
 
４．研究成果 
 
(1) 走査トンネル電子顕微鏡により半導体
面に注入された表面電子バンド伝播電子のコ
ヒーレンス長を決定する新たな表式をもとめ
た。これは、従来知られている機構とは全く
別の機構に世界初の表式である。金属表面で
は、電子―正孔生成励起によりコヒーレンス
長が制限されているが、半導体表面では、そ
のような励起は支配的ではない。本研究によ
り、半導体表面では、コヒーレンス長を支配
する素励起は、表面局在振動状態であること
が明らかになった。さらに、Ge(001)表面で
は、特定のエネルギーでコヒーレンス長が巨
大な長さになりうることを明らかにした。こ
れによりGe(001)表面局在バンドには、大な
長さまで電子が伝播できる「エネルギーの窓
」が存在しうることが明らかになった。エネ
ルギーの窓は、表面バンドの折り畳みがある
一次元的表面局在バンドで広く期待でき、電
子注入位置から極めて遠い表面構造の操作の
理論的基礎が確立した。得られた結果は、
Ge(001)表面でのSTMによる定在波観測におけ
る減衰距離と半定量的に一致する。Ge(001)
表面では、減衰長を支配しているのは、ダイ
マー局在振動の励起であることが明らかにな
った。(担当、河合、成清、吉本) 
 
(2)第一原理計算に基づき、Ge(001)表面の種
々のダイマー配列構造でのエネルギーの角度
依存性をもとめた。この結果に基づき、
Ge(001)表面ダイマー系のモデルポテンシャ
ルを開発した。そのポテンシャルから電子系
と振動系の結合エネルギーを求めることに成
功した。これは、本研究全体の基礎となる重
要な結果である。（担当、吉本、河合） 
 
(3)Si(001)表面で観測される低速電子線照
射による構造変換について、ダイマー局在
振動のインコヒーレントラダークライミン
グ過程に基き研究した。構造変換レートの
温度依存性は、実験結果をよく再現する。
振動励起は間欠的であり、実験で報告され
ている電子線電流の線形依存性を説明する。
この研究結果により、ドーパント種依存性
についても予想することができた。 
 



 

 
(4) 低温Si(001)表面では、低速電子線照射
によりダイマー配列の秩序構造が数百秒のオ
ーダーで失われていく。これは、表面局在電
子状態へ励起された電子による局在振動励起
が原因であることを明らかにした。励起電子
による、表面局在振動励起に関しては、多く
の系で多くの研究がなされてきた。しかし、
それらは、全て、調和振動近似のもとで理論
研究されてきた。本研究では、低温Si(001)
表面ダイマー系で調和近似を行なわないで、
振動の固有エネルギー、固有振動状態を量子
力学的に求めた。高エネルギー振動状態では
、固有状態の調和振動状態へのコンポーネン
トは広く分布していることを明らかにした。
これをもとに、一つの振動オペレーターによ
る離れたエネルギー準位への遷移が可能であ
ることを明らかにした。これは、従来全く知
られていない振動励起過程であり、シリコン
以外の多くの表面系で実現する可能性を示し
た。(担当：河合) 
 
(5)Ge(001)表面のダイマー列中のキンクの
電子状態密度を第一原理計算で求め、キン
クの空状態のエネルギーは、π*バンドの底
よりも高いことを明らかにした。これは、
キンクがある条件下で STMチップの直下に引
き寄せられることを説明する可能性がある。
(担当：吉本) 
 
(6) 金属表面吸着系における自己組織化の機
構の理解は固体表面構造操作の研究を目的と
している本研究において重要なものである。
吉本は実験グループとの共同研究により窒素
吸着Cu(001)表面に見られる自己組織化構造
が酸素との共吸着によって変化する様子を研
究した。酸素原子が窒素原子の島に取り込ま
れていることが解り、理論的に予測される酸
素原子の吸着による表面歪みの変化が実験的
に得られた自己組織化構造の変化を説明する
ことが解った。（担当：吉本） 
 
(7)ランダムに量子ドットが分布する固体表
面における電流の温度依存性を新しく提案し
た現象論的モデルに基づいて議論した。この
モデルでは、フェルミオン－ボゾン相互作用
から導かれる引力とクーロン斥力による電子
間の量子多体効果を考慮している。ランダム
さが小さい場合は、量子コヒーレント過程が
支配的となり、電流は超伝導的ないし金属的
な温度依存性を示す。ランダムさを大きくし
ていくと徐々にコヒーレンスが破壊され、絶

縁的となるクロスオーバーが見られた。これ
は、関連する実験を統一的に説明するはじめ
ての理論的結果である。(担当：成清) 
 
 (8)固体表面は複合対称性を持った系であり、
その動的過程の理解は、本研究にとって重要
である。同様に、細胞分化系は複合対称性を
持っており、その動的過程を理解することは、
本研究に大きく貢献する。また、幹細胞から
の細胞分化の研究は、最近医療実用への道が
拓かれつつあり注目を集めている。このよう
な観点から発生過程を経て幹細胞が分化する
様子をイジング型の細胞間相互作用モデルを
提案し、モンテカルロシミュレーションを行
うことにより詳細に調べた。 
そこでは細胞分裂を繰り返すことにより系は
積層し、固体表面と類似の現象が起こってい
る。細胞の適応度（ポテンシャル）が時間発
展する様子（エピジェネティック・ランドス
ケープ）を物理モデルに基づいて初めて構成
した。(担当：成清) 
 
(9)不純物がドープされた半導体の量子輸送
現象の基礎的理解は、本研究にとって重要で
ある。半導体に不純物をドープしてランダム
ネスをコントロールした系における量子輸送
現象の研究は長い歴史をもつ。その金属絶縁
体転移は、アンダーソン転移ないしモット転
移として興味をひきつづけている。特に、金
属絶縁体転移における臨界指数の標準理論か
らの逸脱は未解決問題として残された最後の
ものである。この指数問題に、我々は、銅酸
化物の高温超電導体などの強相関電子系にお
いて、我々が提唱した遍歴局在双対性の観点
からアプローチした。標準理論においては、
電子状態のうち、遍歴（コヒーレント）成分
しか考慮されておらず、局在（インコヒーレ
ント）成分を取り込んだ理論化はこれまでに
なされていなかった。標準理論からは導かれ
ない臨界指数は、インコヒーレントな成分の
クラスター分布を特徴づけるものであること
を示した。本研究により、臨界指数の標準理
論からの逸脱は、局在（インコヒーレント）
成分の寄与によるものであることが明らかに
された。（担当：成清） 
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