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研究成果の概要（和文）：電界イオン顕微鏡(FIM)像の解析手法として，物体検出モデルによる結晶面の自動抽
出，およびk近傍法による試料の結晶方位を自動同定するシステムを構築した。その結果，80%以上の精度でタン
グステン試料の結晶方位を同定できることを実証した。原子位置を反映しているFIM像の各輝点の位置を，電界
蒸発中に連続撮影した差分画像から抽出するシステムを構築した。さらに，FIMの観察，記録，原子位置の自動
抽出をするため，本研究のシステムを既存のFIM装置に実装し，その運用を進めている。本研究によって，FIMへ
の機械学習の適用による原子分解能トモグラフィー顕微鏡に関して実現可能性を見出すことができた。

研究成果の概要（英文）：As a method for analyzing field ion microscope (FIM) images, we developed a 
system that automatically detects crystal planes using an object detection model and automatically 
identifies the crystal orientation of a sample using the k-nearest neighbor method. As a result, it 
was demonstrated that the crystal orientation of a tungsten sample can be identified with an 
accuracy of more than 80%. A system was constructed to extract the position of each bright spot 
observed in the FIM image, which reflects the atomic position, from the differential images taken 
continuously during field evaporation. In addition, we have implemented this system in an existing 
FIM system for observation, recording, and automatic extraction of atomic positions. We have found 
the feasibility of applying machine learning to FIM for atomic-resolution tomography microscopy.

研究分野：荷電粒子線工学

キーワード： 電界イオン顕微鏡　機械学習　表面構造観察
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研究成果の学術的意義や社会的意義
原子分解能を有する電界イオン顕微鏡は比較的簡便な構造で原子分解能像が得られるが，観察条件の選定および
像解釈が困難である。本研究で実施したFIMへの最新のデジタル画像解析法と機械学習の適用により，結晶方
位，結晶面，および原子位置を自動解析するシステムを構築することができた。この成果は，新たな原子分解能
トモグラフィー観察手法としての可能性を示すものである。さらに本システムは簡便かつ安価であり，次世代デ
バイスの性能向上および特性評価への貢献が期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
電子デバイス，触媒反応，合金などがナノサイズになる事で，物質の原子配列，および組成に
極めて敏感になる。そのため，実サイズの材料組成を原子分解能かつ 3 次元的に解析すること
が重要課題になりつつある。原子分解能で観察可能な顕微手法として，（走査）透過電子顕微鏡，
走査トンネル顕微鏡，アトムプローブ分析法が挙げられるが，その構造および操作の複雑さのた
め誰もが利用可能な状況ではない。一方で，アトムプローブ分析法の前身となる電界イオン顕微
鏡(FIM)は，先端を数 10~100 nmに先鋭させた試料と対向するマイクロチャンネルプレートで
構成される。この装置に，結像ガスとして導入した希ガスが，突出した位置にある原子直上での
みイオン化して，対向するスクリーン上に原子分解能の顕微鏡像が得られる。さらに電界蒸発現
象を併用して連続撮影した FIM像から，積層欠陥などの内部構造まで推定可能である。しかし
ながら，電界イオン顕微鏡像も一枚一枚は，1000個程度の輝点の配列であり，その上，内部構
造の詳細まで解析するには数 100〜1000枚近くの画像（データ点 106以上）が必要となる。そ
のため，見過ごされた電界イオン顕微鏡像が各研究グループに無数にあることは，容易に想像が
つく。近年，計測分析分野でも膨大なデータを解析するために，機械学習の適用が進められてい
る。機械学習の適用により，解釈できていない，あるいは見過ごされた電界イオン顕微鏡像から，
新たな知見が得られる可能性は大いにある。 
 
２．研究の目的 
上述した背景の下，本研究課題の目的は，電界イオン顕微鏡は鉄鋼材料を中心とした材料開発
の現場において原子分解能を有する新たなトモグラフィー顕微鏡技術としての可能性を示すこ
とである。近年，機械学習，および画像処理技術はめざましい進歩を遂げているが，機械学習の
精度を向上させるには，良質な学習データが不可欠である。そこで，動的な過程を観察するには
極めて暗い FIM像を，短時間(1/30s)で観察可能な撮像素子を用いるとともに，申請者が培った
電界イオン顕微鏡の観察技術を駆使して標準データベースを構築し，これを学習データとして
用いる。これらの結果を用い，機械学習を用いた FIM試料の結晶方位，表面上の結晶面の同定，
および原子位置の自動抽出を検討し，３次元再構成による原子分解能トモグラフィー手法とし
ての可能性を見出すことを目的とする。 
 
３．研究の方法 
(1)標準 FIM像データベースの構築 
機械学習に用いる学習データとして，当研究グループで観察したタングステンの FIM 像に加

え，Pt, Ir，および W-Re合金など種々の試料表面の FIM像を観察，記録した。観察には 800 万
画素以上の高感度カメラを使用し，強電界を印加しながら表面原子を電界蒸発させることで，試
料内部の原子配列を連続的に記録した。 
 

(2)試料表面の結晶面と結晶方位の自動判定 
 FIM 試料は針形状であり先端は半
球状になっているため，図 1のように
単結晶材料であっても先端数 10nmの
範囲で複数の結晶面が表面に露出し
ている。試料の軸方向の結晶方位を同
定するため，観察された結晶面の特徴
を物体検出モデルの１つである Yolo 
v3 を用いて学習させた。各結晶面の
幾何学的配置を機械学習モデルの１
つである k近傍法を用いて分類し，試
料の結晶方位の同定が可能であるか
検証した。 
 

(3)原子配列の自動抽出 
 電界蒸発中に連続撮影された FIM
像の差分画像は，電界蒸発によって試
料表面から取り除かれた原子位置を
示す（図２）。そのため，すべての画
像の差分画像を積算すれば，試料の表
面から内部に亘る原子配列を抽出す
ることができる。しかしながら，FIM
で観察される原子位置に対応する輝
点の強度および形状は，原子レベルで

図 1  各結晶方位(a)<001>, (b)<001>, (c)<111>方位の
タングステンの FIM像と(112)面の配置 
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FIM 像中にて観察される結晶面の幾何学的な位置関係から、金属 tip の結晶方

位を推定することができる。本研究では、タングステン(W)を用いているため、

本節では W を例にして述べる。 
 W は体心立方格子(BCC)構造を持つ金属である。以下に W の FIM 像を示す。 
 

 
図 2-4. W の FIM 像。(a)〜(b)の FIM 像それぞれ<001>、<011>、<111>。 

 
 FIM 像中の結晶面のミラー指数は、各結晶面の相対的な位置関係、つまり回

転対称性や主要な結晶面間の角度をステレオ投影図と比較することで同定され

る。各結晶方位を識別するためには、主要な結晶面に着目して回転対称操作をす

ることによって分類することができる[14]。図に示される W の FIM 像では、{112}
面の位置を用いて回転対称操作をすると、<001>方位は 4回対称、<011>は 2回
対称、<111>は 3回対称であることがわかる。各 FIM 像において{112}面の幾何

学的な位置関係を見ることで、結晶方位を同定することができる。 

 
 また，各結晶面のミラー指数は、それぞれの面を中心とした回転対称性と主要

な結晶面間のなす角度をステレオ投影図と比較、そして各結晶面の原子配列な

どから同定される。そして、立方晶系の結晶面(ℎ'+',')と(ℎ(+(,()の角度をθとす

ると、その角度の余弦は以下の式で表される。 
 

-./! = ℎ'ℎ( + +'+( + ,',(
1ℎ'( + +'( + ,'(1ℎ(( + +(( + ,((

 

 
FIM 像にて観察される結晶面(ℎ'+',')の周囲の円形状のテラスのステップ数を、

結晶面(ℎ(+(,()の中心まで数える。その値を2とし、ステップ高さを3としたとき、

(a) (b) (c)

図 2 (a)電界蒸発前の FIM 像，(b)電界蒸発後の FIM
像，(c) 電界蒸発前後の差分画像 



の電界分布および結像ガスの供給量などによって異なり，全ての輝点は同じ形状とは限らない。
また，観察中に生じる輝点の強度および撮像センサのノイズなども差分画像に含まれるため，単
純なパターンマッチングによる原子位置の抽出は難しい。そこで，複数の輝点の形状を物体検出
モデル(Yolo v5)に学習させ，原子位置を抽出するプログラムを開発するとともに，画像に適用
するフィルターなどの画像処理法を検討した。さらに，既存の電界イオン顕微鏡装置に導入した
その場解析システムを構築した。 
 
４．研究成果 
(1)試料表面の結晶面と結晶方位の自動判定 
  図 3 に今回採用した結晶方位の同
定のフローチャートを示す。まず，結
晶方位の判定に必要な(011)および
(112)を学習した物体検出モデルを
構築して，FIM像に対して検出を実行
する。その後，k近傍法を用いて 1枚
の FIM 像に複数観察される等価な
(112)の幾何学配置から，結晶面を同
定する手法を検討した。この手法は，
研究者が FIM 像から試料の結晶方位
を同定する場合，FIM像で観察される
等価な結晶面の幾何学的配置から導
くという発想に基づいている。その
発想をもとに，先ず物体検出モデル
で検出が容易な(011)および(112)を
学習データとして用いた。その際，
(011)および(112)の一部を切り出し
た 419個の FIM像を学習データとし，
３種の結晶方位のタングステン試料
の FIM 像に対して結晶面を検出させ
た。その結果，後述する結晶方位の同定に必要な個数の(011)および(112)を，90%以上の FIM像
に対して検出できることが判った。 
 物体検出モデルで検出した(011)および(112)の幾何学的配置を k近傍法に適用するため，FIM
像の中心と検出された結晶面のなす角およびその距離をもつデータセットを作成した。その位
置関係は，例えば理想的な<111>方位であれば，FIM像の中心と 3つの(112)の距離は等しく，そ
れぞれが 120°間隔で配置される。この場合，少なくとも 3 つの(112)を検出する必要がある。
<011>, <111>, <001>方位のタングステンの FIM像に対して k近傍法で分類・同定した結果，全
ての結晶方位において 80%の精度で正しく同定
することができた。正しく検出されていないも
のは，結晶面の検出位置の精度が不十分である
ことが要因に挙げられ，(112)および(011)の学
習データを増加させることで検出位置の精度
の向上によって改善が期待される。 
 
(2)原子配列の自動抽出 
 電界蒸発中の FIM 像から原子位置を抽出す
るには，連続撮影した FIM像の差分画像から輝
点を抽出する必要がある。ただし原子位置を反
映する輝点の形状は同一とは限らないため，
種々の形状の輝点を物体検出モデルに学習さ
せて自動抽出させた。その結果，差分画像に単
一の輝点として観察される原子であれば容
易に検出可能であるが，図 4(a)に示す様に，
周辺の原子と同時に電界蒸発した場合，本来
3つの原子として認識されるべきであるにも
関わらず，1つの原子として認識される問題
が生じた。そこで，FIM像へのガンマ補正，
および各種フィルターによる検出精度の向
上を図った。まず，ガンマ補正を 1〜2.5 の
範囲で調整したところ，ガンマ値 2までは検
出数が約 1.5 倍向上した。しかし，ガンマ値
2.5の補正を適用すると，センサノイズおよ
び輝点の輝度の変化が強調され，FIM像では
ない箇所まで原子位置と判定してしまった。
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第四章 
物体検出モデルを用いた結晶方位の同定 
 
 前章では、CNN を用いて結晶方位の同定を行ったが、結晶方位の同定に必要

な情報だけでなく、不必要な情報まで学習してしまう結果となった。そこで、

別の手法を用いて結晶方位を同定する。4-1節では、その手法について述べ

る。4-2節以降は、その手法による結果について述べる。 
 

4-1 結晶面の幾何学的な位置関係を用いた結晶方位の同定方法 
 
 FIM 像から結晶方位を同定する際には、tip 中心の結晶面の付近に存在する

{110}面と{112}面の幾何学的な位置関係から推測される。そこで本章では、それ

らの位置関係が示す対称性を学習させることで、結晶方位を同定した。以下にそ

の手法のフローチャートを示す。 
 

 

図 4-1. {110}面と{112}面の極座標値を用いた結晶方位の同定方法を示すフロー

チャート 
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変化していない。また、25 ≤ +以降は精度の値が単調に減少している。これは、

その範囲以降では別の結晶方位のデータまで近傍領域に収めているため、誤っ

た推論結果をしていると考えられる。このことから9 ≤ + ≤ 15の+ならば、良い

識別性能が発揮できることがわかる。以降、+近傍法のパラメータは k=10 とし

て結晶方位の同定を行う。 
各結晶方位の FIM 像数と、この手法で正しく同定できた FIM 像数の比を精度

としたときの同定結果を表 4-3 に示す。 
 

表 4-3. +近傍法による結晶方位の同定結果 

結晶方位 <001> <011> <111> 
精度[%] 88 83 85 

 
表 4-3 から、各結晶方位の精度は 83%以上という結果となった。 
 

4-4 学習データ外の W FIM 像に対する結晶方位の同定 
 
 結晶面の検出を行う YOLOv3 のモデルにとって学習データ外である FIM 像

を入力データとして用いることで、本研究で提案した結晶方位の同定プロセス

の有効性を検証した。そのために使用した学習データ外の W の FIM 像を以下

の図 4-11示す。 
 
 
 

図 3 結晶方位の同定方法と結晶方位の同定精度 

図 4 物体検出モデルによる原子位置の自

動抽出の例. (a) 画像処理なし, (b)画像処

理による隣接原子の分離 

図 5 物体検出モデルで抽出した原子位置

を 3 次元再構成した例 



そこで，図 4(b)に示す様に，メディアンフィルタおよび中央値フィルタを適用すると，フィル
タ無しでは分離して認識しなかった輝点を精度良く抽出することができた。また，この手法で抽
出された原子位置は，FIM像から手動で抽出した原子位置に対して±2px以下の精度で抽出する
ことができている。さらに，5原子層分の原子位置を再構成した画像を図 5に示す。FIMでは球
面の FIM試料先端を平板に投影するため，原子位置の補正が必要であり，本研究では原子層が確
認できるようにパラメータを調整している。図 5 に示す様に 1 枚の FIM 像で観察される原子数
よりも多くの原子位置が観察されているとともに，再構成像は試料内部の構造を反映している。 
 本研究で開発した原子位置の自動抽出プログラムを電界イオン顕微鏡に実装し，実験者が観
察中に電界蒸発した原子とその位置を把握できるシステムを構築した（図 6）。このシステムは，
電界イオン顕微鏡に備え付けられた CCD カメラから直接画像を PCに転送し，記録した FIM像を
その場で解析する構成となっている。解析に要する時間は 50ms程度であるため，ビデオレート
程度速度で観察と解析を実行できる。今後，このシステムに 3 次元再構成プログラムを組み込
み，その場観察可能なトモグラフィー顕微鏡の構築を目指す。 
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第四章 自動その場解析システム 

 

 本章では、撮影を行いながら、その場で FIM 像から原子位置を決定する方法とその結果

について記述する。4-1 節では、自動その場解析システムの構㐀について述べる。4-2 節で

は、実際に自動その場解析システムを用いて撮影した結果を述べる。なお、物体検出モデル

は三章で作成したものと同一のものを使用している。 

 

4-1 自動その場解析システムの構築 

 
物体検出により十分な学習を行うためには多くの学習データ数が必要になる。また、物体

検出モデルを用いた検出が高㏿かつ自動である点を有効活用するために自動その場解析シ

ステムを構築した。システムのハード側を図 4-1 に示す。図 4-1 のように、FIM チャンバ

ーのスクリーンが撮影できるように CCD カメラを配置している。CCD カメラとノートパ

ソコンは USB3.0 によって接続され、リアルタイムに撮影した映像を PC で読み取ること

ができる。また、PC の背部の装置で印加電圧やスクリーン電圧を PC の画面に表示される

FIM 像を見ながら調整することができる。 

 

 
図 4-1. 自動その場解析システム 

物体検出には試料表面にある原子全てを撮影するために電界蒸発中の FIM 像の動画から

画像処理された差分画像を用いる。よって、カメラで撮影される FIM 像に処理を加えたデ

ータを入力データとするため、撮影時に解析に適したデータ、あるいは FIM とカメラのパ
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図 4-3. その場解析システムの実行画面の一例 

 

PC のマシンスペックは GPU : NVIDIA GeForce GTX 1070, コア数 : 1920 基，コアクロ

ック : 1.5GHz であり、物体検出に要する時間は画像 1 枚あたり 0.03 s である。そのため、

約 30 fps 以下のフレームレートならデータの抜け落ちや遅延なく撮影することが可能であ

る。 

  

図 6 (左)FIM 像のその場解析システム，(右)その場解析システムの実行画面 
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