
1/4 

１．緒 言 

原子間ポテンシャル整備のためのデータの品質管理に関する研究 
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 Along with the development of IT environment, huge amount of material data is maintained.
Therefore, appropriate data management is required. In this paper, I have tried to control
quality data and model complementary. First, I took a panoramic view of material dataset to
maintain data. And then I made a system to adjust parameter of inter atomic potential to
material properties in order to control quality of database and model complementary.  
Key words : Quality control, Material data, Inter atomic potential.  

 
 

 
近年の情報化社会においては、ネットワーク

を通し膨大な量の情報・データに誰でもアクセ

スでき、また誰もが容易に情報を発信できるよ

うな環境が世界中に広まりつつある。しかし、

一個人では処理できないような大量のデータで

も、実際に役に立つデータは限られているとい

った状況は、誰しも経験することである。この

ような状況下で、特に自らが情報を発信しよう

とする場合には発信する情報の質の向上が重要

であり、社会への貢献度や注目される度合い（端

的には、例えば Web によるアクセス数）は、こ

の発信される情報の質に左右されているといっ

ても過言ではない。学術的・科学的分野でのデ

ータについても同様な傾向がみられ、本研究で

対象とする物質・材料データについても、その

価値・品質向上が求められるようになってきて

いる。多くの大学・研究所には、出版社などが

提供する各種の文献データベースや検索システ

ムにより、大量の学術的・科学的データを容易

に得ることができる環境が備わっている。しか

し、多くの場合、必要な材料データは文献中の

文章や表・図の中に含まれ、これから必要なデ

ータを獲得し吟味するまでの過程には、いくつ

かの手順が必要である。すなわち、データの品

質・信頼性を担保・管理するための手法の確立

が重要であると考えた。 
また質の異なる複数のデータが、互いに矛盾

のないものであるかどうかを知るためには、な

んらかの理論的関係式や、経験的な相関式の利

用が不可欠である。質の異なるデータをより基

本原理的な理論や計算で結び付けることが可能

となれば、これはそのままデータの品質管理に

利用できる。しかし、多くの場合、そのような

基本原理に基づいた手法は、複雑で大がかりな

計算を必要とすることが多く、データベースの

構築や管理といった実際のデータ品質管理の現

場において使われることはそう多くない。これ

からの材料データベースの構築・データ更新な

どにおけるデータの品質管理の問題解決には、

基本的原理・理論・実施可能な計算手法の利用

が不可欠であると考えた。 
 

２．目的 
 
 以上のような状況を踏まえ、本研究では、最

適な材料データへの品質管理の方法論を提示す

ることを目的とする。特に、材料データへの俯

瞰図の作成と、よく知られた目的依存型の物理

モデル（理論）としての原子間ポテンシャルを

活用するという、二通りのデータの品質管理の

アプローチを試みることにする。以下に研究目

的の要点を掲げる。 
 
・材料データを統計的手法を活用して俯瞰する

手法について検討する。 
 
・データ間の関連付けを行う手法をポテンシャ

ルとデータを例題として検討する。 
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３．データの俯瞰 
 
3.1 M.F Ashby による材料データの品質管理に

ついて[1] 
M.F.Ashby は range check と correlation 

check の二段階による品質管理の方法を提案し

た。range check とは材料データが結合状態と

結晶構造が決まれば、物性値がある幅に収まる

ことを利用して物性値をはじくことである。

range check の次に correlation check を行う。

correlation check とは体積弾性率と融点といっ

た物理相関を利用して、誤入力の可能性のある

データに着目する方法である。本研究でも

M.F.Ashby が提案した方法は有力であると考え

俯瞰的にデータを眺めることから材料データの

品質を高めようとした。 
3.2 データの俯瞰 
3.2.1 Linus Pauling File(LPF)について 
本節では Linus Pauling File(LPF) とよばれ

るデータベースを研究に用いる[1]。LPF とは過

去 100 年にわたる物質・材料に関するデータを

格納したデータベースと、そのデータを閲覧・

検索する機能を備えたブラウザーからなるデー

タシステムである。約 13 万件の原著論文から

抜粋した、二元系の合金、金属間化合物、無機

材料に関するデータを有している。 
3.2.2 格子定数の俯瞰 
本まず LPF 内の物性値俯瞰的に眺めるため、度

数分布を利用して、物性値をプロットした。 
 

 
Fig.1：格子定数比 c/a の度数分布 
 
Fig.１は LPF 中に含まれる格子定数 a/c の度

数分布である。１を中心に 0.1 から 10 にわたっ

て分布していることがわかる。またこの俯瞰か

ら c/aが 100から 1000に入る極端に大きい値を

もつデータがあることがわかる。このようなデ

ータに着目することが品質管理の基本的な方法

であると考えデータを調べた。Fig 2 は見つかっ

たデータの詳細である。 
 

Entry 
Formula 

(phase) 
c/a Structure type

S1251330 SiC 115.31 SiC,hR282,160

Fig 2: 格子定数比 c/a が大きい物質 
 

 
Fig 3:分析対象とした SiC の結晶構造 

 
3.2.2 NaCl 型化合物の格子定数の俯瞰 
 格子定数は結晶構造に依存するため、今節

では結晶構造を NaCl 型に絞ってデータを眺め

た。 

 
Fig. 4：NaCl 型結晶構造を持つ化合物の格子

定数の度数分布 
 
Fig.4はNaCl型結晶構造を持つ化合物の格子定

数の度数分布を示したものである。0.4 から 0.7
にかけてほとんどのデータが分布していること

がわかる。ただし一つだけデータのほかと比べ

て二倍近く大きいものがあることがわかる。前

節同様データを調べることにした。Fig. 5 は格

子定数が NaCl 型結晶構造をもつ物質で格子定

数が 1.4 より大きい物質を示している。 
 
Entry 

Formula 

(phase)

Structure 

type (publ.) 
a [nm] b [nm] c [nm]

S1400029 RbC60 NaCl,cF8,225 1.4072 1.4072 1.4072
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S1400039 KC60 NaCl,cF8,225 1.406 1.406 1.406

Fig. 5：NaCl 型結晶構造をもつ物質で格子定

数が大きい物質 
 

 
Fig. 6：Fig5 で示した物質の結晶構造 

 
3.3 材料データ俯瞰図獲得のための主成分分

析の活用 
 主成分分析を活用して元素データの俯瞰図を

得ようと試みた。元素データの分析は古くから

行われており、本研究は物理的には何の意味も

もたないと考えられるが、主成分分析を活用す

ることで、多変量の材料データを効率良く眺め

ることができる一例として紹介する。対象とし

た元素は次の３６種類である。 
Li,Be,Na,Mg,Al,Si,Ca,Sc,Ti,V,Cr,Mn,Fe,Co,Ni
,Cu,Zn,Ge,Sr,Y,Zr,Nb,Mb,Tc,Ru,Rh,Pd,Ag,Hf,
Ta,W,Re,Os,Ir,Pt,Au 
また物性値として Fig.7 に示す二十種類を利用

した。データは独立行政法人 物質・材料研究機

構が公開しているデータを用いた[3]。 
 

 

Fig7：対象とした物性値 
 
Fig.8 と Fig.9 は第一主成分・第二主成分を求め

プロットした図である。主成分得点を元にそれ

ぞれの元素をプロットした。またそれぞれの説

明変量を主成分負荷量を元に、赤色の矢印でプ

ロットした。Fig.8 は元素データがアルカリ金

属・アルカリ土類金属と遷移元素に分類できる

ことを示している。Fig.9 は物性値をいくつかの

クラスターとして分類できることを示している。 

 

Fig.8：第一主成分と第二主成分でプロットした

図 
 

 

Fig.9：第一主成分と第二主成分でプロットした

図 
 

４．原子間ポテンシャルを活用した 
品質管理について 

 
4.1 背景 
 原子間ポテンシャルとは、端的に言えば、原

子間の複雑な相互作用を調べるため、近似的に

原子間に働く力を算出するための関数で表現し

たもので、分子動力学法のシミュレーションに

用いられる。 

4.2 目的 

原子間ポテンシャルのパラメーターを物性値

からフィッティングすることは、多様な意味を

持つ基礎物性データを、ポテンシャルとして少

ないパラメーターに集約するプロセスであると

考えられる。物性データとポテンシャルを比



4/4 

較・評価することは、原子間ポテンシャル自身

の意味を明らかにする事に繋がると考えた。以

上の観点から、関連知識全体の質の向上に向け

て、データベースと原子間ポテンシャルを連結

させるための情報環境の整備を試みた。Fig.10
は原子間ポテンシャルとデータの関係を示して

いる。赤い矢印が本研究の位置付けである。 

 

 

Fig.10：本研究の位置付け 

 

4.3 方法 

原子間ポテンシャル整備への第一歩として、

レナードジョンズ（LJ）ポテンシャルのパラメ

ーターを求めるシステム開発を行った。 

4.4 システムの概要 

本研究では以下の表式のLJポテンシャルを用

いた。rは原子間の距離を表している。ここでε

とδはパラメーターである。また本研究では金

属を対象としたので、m=8,n=4 に設定した。input

として凝集エネルギーと格子定数を与えれば、

LJ ポテンシャルのパラメーターを返すシステム

を実装した。 

 

4.5 結果 

開発した今回のシステムを利用して単体へ

fitting を行った。また体積弾性率をポテンシ

ャルから計算した。プログラムを組むことによ

り、複数のデータに簡便に fitting を行うこと

ができた。凝集エネルギーと最近接距離のデー

タはキッテル固体物理学[4]から引用した。 

 

 

Fig.11：fitting に利用した物性値とパラメー

ター及び体積弾性率 

 

５．結語 
 
 材料データの品質管理に挑戦し、データを俯

瞰的に眺める手法について LPF データベースを

例に、その有効性を確認した。また基礎物性デ

ータからポテンシャルパラメーターを算出する

手順を整備した。 
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