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非弾性トンネル分光 (IETS) は、走査トンネル顕微鏡 (STM) を用いて表面に吸着した個々の分

子の化学同定を行うための強力な手法である。近年の理論研究によって、表面に吸着した分子の

価電子軌道の対称性と振動モードの対称性との組み合わせによって非弾性トンネル強度が決まる

という「傾向則 (propensity rule)」が提唱された [1,2]。しかしながら、価電子状態の観測の難しさ

から、この「傾向則」についての実験的な知見は不足していた。 

本研究では、Cu(110) および Cu(001) 表面上の一酸化窒素 (NO) 分子について、超高真空・6 K 

における STM/IETS 測定を行った。NO 単分子の価電子準位 (2π*) は Fermi 準位近傍に存在し

ており、その軌道の形状を反映した STM 像が観測された [3]。さらに NO に対して IETS 測定

を行い、分子振動に由来する特徴的なピークを検出した (Fig. 1a)。STM 像の形状 (Fig. 1b) と

IETS 強度分布 (Fig. 1c) から、「傾向則」に基づいて振動モードの帰属を行った。この結果は理論

計算と非常に良い一致を示し (Fig. 1d,e)、価電子状態と IETS の相関が明確に示された。 
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Fig. 1: (a) Cu(110) 表面上の NO 単分子の IETS。挿入図は束縛並進モード。実験による NO の (b) 

STM 像と (c) IETS 強度分布。密度汎関数法 (DFT) による (d) STM 像と (e) 束縛並進モー

ドの IETS 強度分布のシミュレーション。 
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