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При проведении исследований с приме-
нением сканирующего туннельного микроско-
па (СТМ) для анализа и интерпретации полу-
чаемых результатов весьма важными явля-
ются определение и коррекция возможных 
механизмов возникновения артефактов (т.е. 
аппаратных эффектов СТМ, приводящих к 
наблюдению ложных или искаженных пара-
метров исследуемой поверхности). Одним из 
недостатков СТМ является конечный размер 
рабочей части зондирующих острий (ЗО) из-
мерительных игл, а также то, что электроны 
туннелируют от ЗО к исследуемой поверхно-
сти расходящимся пучком. Это приводит к 
ухудшению пространственного разрешения и 
значительным искажениям в СТМ-изображе-
нии [1-3].  

При изучении нанообъектов с примене-
нием туннельного микроскопа с атомным раз-
решением вносят искажения рабочие разме-
ры ЗО, соизмеримые с радиусом закругления 
его кончика. Если же размеры изучаемых 
объектов значительно больше радиуса за-
кругления ЗО, то при формировании СТМ-
изображения участвуют и боковые стороны 
острия. Кроме того, электроны в промежутке 
между ЗО и образцом падают на исследуе-
мую поверхность расходящимся пучком (ин-
тенсивность которого экспоненциально 
уменьшается по мере удаления от самого 
близкого расстояния между ЗО и образцом), 
что приводит к сглаживанию мелких деталей 
микрорельефа поверхности на СТМ-
изображении. При этом электронный конус-
ный луч обеспечивает через туннельный за-
зор бесконтактный неразрушающий съем из-
мерительной информации, а формируемое 
СТМ-изображение является фактически 
сверткой (конволюцией) аппаратной функции 
СТМ и рельефа поверхности [4, 5]. 

Для комплексного восстановления СТМ-
изображения поверхности нанообъектов с 
учетом растекания туннельного тока и гео-
метрических размеров острия необходимо 
иметь инструмент компьютерного трехмерно-
го сканирования поверхности ЗО с заданны-
ми геометрическими параметрами. Основным 

недостаткам такого компьютерного сканиро-
вания обычно является большое время ска-
нирования поверхности, особенно, в случае 
значительного размера растра изображения. 
Поскольку реальные СТМ-изображения 
обычно имеют размеры 256х256 элементов и 
более, то для использования подобной мето-
дики при восстановлении СТМ-изображений 
необходимо существенно сократить время 
расчета изображения. Для этого обычно ис-
пользуются процедура упрощения математи-
ческой модели протекания туннельного тока 
между ЗО и образцом, а также ряд допуще-
ний, которые вносят значительные искажения 
в результат обработки СТМ-изображений.  

Для увеличения скорости расчета боль-
ших СТМ-изображений, а также возможности 
применения более сложных моделей проте-
кания туннельного тока между ЗО и образцом 
предложено использовать параллельные вы-
числения, реализуемые на графических про-
цессорах (ГП). Идеально адаптированные 
приложения для обработки с применением 
ГП должны использовать большие наборы 
данных, иметь высокий уровень параллелиз-
ма и минимальную зависимость между эле-
ментами данных. Наиболее распространен-
ная форма потока данных для ГП – это дву-
мерная сетка, которая используется для 
множества различных вычислений, например, 
в линейной алгебре, при симуляции физиче-
ских процессов, и т.д. Рассмотрим примене-
ние параллельных вычислений для восста-
новления СТМ-изображений размером n x m. 
Как было отмечено, для этой процедуры не-
обходимо произвести компьютерное сканиро-
вание поверхности туннельным микроскопом 
[6]. Типовая схема такого сканирования пред-
ставлена на рисунке 1. Сначала производит-
ся установка параметров сканирования, и 
игла размещается над первым элементом 
первой строки сканируемой поверхности. Да-
лее производится сканирование поверхности 
следующим образом.  

Игла последовательно перемещается 
вдоль строки, в каждой точке которой произ-
водится вычисление туннельного тока
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Рисунок 1 – Схема сканирования поверхности туннельным микроскопом 
 

(протекающего с иглы на поверхность) и кор-
ректировка высоты иглы таким образом, что-
бы вычисленный ток был равен эталонному 
значению (установленному в начале скани-
рования). Таким образом, фактически моде-
лируется работа системы отрицательной об-
ратной связи реального туннельного микро-
скопа. После сканирования первой строки 
игла перемещается в начальную точку сле-
дующей строки, и процесс повторяется до тех 
пор, пока не будет отсканирована вся по-
верхность образца. Идея применения парал-
лельных вычислений заключается в том, что 
туннельный ток вычисляется в каждой точке 
поверхности не последовательно (как описа-
но выше), а параллельно. Перенос таких рас-
четов на многоядерные процессоры или ви-
деокарту приводит к значительному росту их 
производительности. Особенно это заметно 
на больших объемах данных, так как ГП об-
ладают большим количеством потоковых 
процессоров (например, AMD HD5850 имеет 
1440 таких процессоров).  

Наиболее трудоемкой задачей, которую 
необходимо решать в процессе компьютерно-
го сканирования, является нахождение ми-
нимального расстояния от точки поверхности 
до ЗО иглы. Простой перебор всех точек по-
верхности острия для определения мини-
мального расстояния требует N2 операций 
(где N – размер карты высот поверхности 
острия). Вместо этого предложено использо-
вать kd-дерево – структуру данных, позво-
ляющую быстро (в среднем за log N опера-
ций) находить кратчайшее расстояние между 
произвольной точкой и заданным набором 
точек. kd-дерево – это бинарное дерево, каж-
дый узел которого является точкой в k-
мерном пространстве. Нелистовой узел мож-
но представить как гиперплоскость, разде-
ляющую пространство на 2 части. Точки сле-
ва от гиперплоскости представляют собой 
левое поддерево, а точки справа – правое. 
Гиперплоскость выбирается следующим об-
разом: для каждого узла дерева в одном из k 

измерений она должна быть перпендикуляр-
на измерению. Например, если выбрано из-
мерение X, то все точки с координатой мень-
шей X будут слева, остальные – справа. Для 
того, чтобы сбалансировать дерево, в каче-
стве родительского узла выбирается медиа-
на. Для kd-дерева используется рекурсивная 
функция, разбивающая массив точек ЗО по-
полам так, что в левой части находятся точки 
левее медианы (левее по требуемой коорди-
нате), в правой – правее, а медиана записы-
вается в узел. Далее для левой и правой час-
тей описанная процедура повторяется. При-
мер построения kd-дерева представлен на 
рисунке 2. 

 
 

Рисунок 2 – Пример построения kd-дерева 
 
Для оценки эффективности разработан-

ной программы было использовано три раз-
личных набора данных для исследуемой по-
верхности и ЗО иглы. Каждый набор обраба-
тывался на компьютере, оборудованном про-
цессором AMD Phenom X4 925, 4 ГБ ОЗУ и 
графической картой ATI Radeon 5870. Ре-
зультаты обработки приведены в таблице 1.  

Из анализа полученных результатов 
следует, что эффективность обработки СТМ-
изображений с применением параллельных 
вычислений значительно возрастает с увели-
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чением размеров обрабатываемых СТМ-
изображений и количеством процессоров. 
Использование графического процессора ви-
деокарты ATI Radeon 5870 позволило суще-
ственно увеличить скорость обработки: в ча-
стности, время компьютерного сканирования 

СТМ-изображений размером 128х128 сокра-
тилось в ~47 раз, а 256х256 в ~133 раза. Это 
дает возможность применять сложные алго-
ритмы восстановления, обрабатывать СТМ-
изображения больших размеров и, в итоге, 
улучшать качество их восстановления.

 
Таблица 1 – Оценка эффективности обработки СТМ-изображений 

Усредненное время работы для различных наборов данных, с 
Размер 

СТМ-изображения 
Последовательные 

вычисления  
(CPU, 1 ядро) 

Параллельные  
вычисления  

(CPU, 4 ядра) 

Параллельные  
вычисления  

(GPU) 
64x64 61 13 7 

128x128 1363 213 29 
256x256 29949 3449 224 
512x512 – 55327 2097 
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