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周波数変調原子間力顕微鏡（FM-AFM）をベースとして開発された 3 次元走査型力顕微鏡

（3D-SFM）は、液中で探針を 3次元的に走査することで、固液界面における水和構造や揺動構造

などの局所的な計測が可能である[1]。我々は、CaCO3や CaF2といった比較的シンプルな系を用い

て、液中における水分子の密度分布のシミュレーションと、3D-SFM 測定において探針が受ける

力の 3D-SFM 測定の結果を比較してきたが、近年、水分子密度分布（𝜌(𝑧)）と、探針が液中の水

分子から受ける力（𝑓(𝑧)）の関係式が、理想探針を仮定して求められている[2]。 

 𝑓(𝑧) =
𝑘𝐵𝑇

𝜌(𝑧)

𝑑𝜌(𝑧)

𝑑𝑧
 （𝑘𝐵：ボルツマン定数、𝑇：温度） (1) 

これまで、CaF2 (111)/水界面におけるシミュレーションと実験の比較では、図 1(a)に点線で示す

Ca
2+上の箇所で𝜌(𝑧)とフォースカーブのコントラストが一致しなかった。しかしながら、式(1)を

考慮して𝜌(𝑧)を𝑓(𝑧)に変換すると、𝜌(𝑧)の値が小さな領域でも、式(1)における1 𝜌(𝑧)⁄ の影響によ

り大きな𝑓(𝑧)の値を示す場合があること分かった。この点線で示した部分におけるコントラスト

は、図 1(d)に示すように、式(1)で𝜌(𝑧)から変換された𝑓(𝑧)だけではなく、FEP 法を用いたシミュ

レーションから求めたフォースカーブや、3D-SFM 測定で得られたフォースカーブでも再現して

おり、3D-SFM 測定で取得した 3 次元力分布を 3 次元水分子密度分布そのものに変換できる可能

性があることを示している。 

図 1：(a) CaF2 (111)/水界面の水分子密度分布(MDシミュレーション)、(b) (a)の𝜌(𝑧)から式(1)を用いて計算した𝑓(𝑧)、

(c) (a)から取得した Ca2+上の𝜌(𝑧)、(d) (b)から取得した Ca2+上の𝑓(𝑧)（黒線）、シミュレーション(FEP 法)で計算し

た Ca2+上のフォースカーブ（緑線）、3D-SFM測定で取得した Ca2+上のフォースカーブ（赤線） 
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