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１．データ科学とデータベース 

今回は「データ科学」の視点から「データベース」の

役割を論じたい。データ科学(data science)は統計学、機

械学習などを核としてシミュレーションなどの計算機

科学と連携し、個別の研究分野・技術分野にとらわれ

ず、情報処理技術を駆使することにより、デジタル化

された巨大なデータの集合を処理して知見を得るアプ

ローチという認識が一般的であるように思われる。 

一方、データ科学の優れた教科書のひとつである「デ

ータサイエンス講義」[1]においては 

「学術的なデータサイエンティストは、社会科学か

ら生物学までの何かに長けており、大量のデータを扱

い、データの構造、サイズ、乱雑性、複雑性、性質によ

ってもたらされる計算に立ち向かう必要があると同時

に、現実世界の問題を解決する科学者であると言って

良いかもしれません。」と述べている。同書では次いで、

産業界（IT 業界）で使われる｢データサイエンティスト」

の意味を考察し、「さらに一般的にはデータサイエンテ

ィストはデータから意味を抽出し、解釈する方法を知

っている人であり、それには統計や機械学習のツール

や手法に加えて、【途中略】データの収集、クリーニン

グ、マンジング（データの解析、解体、フォーマット）

の作業にも多くの時間を費やします。」 

と説明している。 
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このようにデータ科学に対する理解は多様であり、

統計学や AI 技術などの情報処理技術のみならず、デー

タベース開発に必要とされる知見や技術、データの収

集から解析と解釈までの全体の流れを見通す視点が重

要であると考えられる。 

２．データ科学の物質・材料研究への適用 

データ科学という用語は個別の専門分野に限定され

ない普遍的な認識法やデータ処理技術のニュアンスが

正面にでるが、自然科学の専門分野への適用に際して

は、生物学においてはバイオ・インフォマティクス

(Bio-informatics), 化学においては化合物インフォマ

ティクス(Chemo-informatics)など、専門的知見とデー

タ科学との融合により新しい研究分野が創出されてき

た。バイオ・インフォマティクスにおいては巨大なゲ

ノムデータベースが、化合物インフォマティクスにお

いては化合物の命名法や表記法の標準化の取り組みや

化合物データベースが確固とした基盤として研究を支

えている。 

材料インフォマティクス(Materials Informatics)は、

図１に示されるように、データ科学を物質・材料研究

に適用することによって生まれた研究分野である [2]。 

材料インフォマティクスにおいては数 10 万物質を

収録した結晶構造（実験的には X 線回折のデータによ

り決定）のデータベースが利用可能であるが [3, 4]、熱

的特性などの物性値に関する実験データの集積とデジ 

図 1 データ科学と材料インフォマティクス [2] 
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タル化は遅れている。産業技術総合研究所は熱物性デ

ータベースの開発を進め、物質・材料名や化学式など

による検索結果を表示するユーザインターフェイス、

ＡＰＩによるアクセスを実現しているが、化合物デー

タベースと比較するとデータの収録数は少ない[5]。 

上記のように結晶構造以外の実測データに関して、

データ科学の真価を発揮できる十分大きいデジタル化

されたデータセットの利用が容易でない状況を反映し

て、第一原理計算により蓄積されたデータを主体にし

たデータセットの活用が注目されている。(米国 : 

Materials Project [6] ，  欧州  : NOMAD, Novel 

Materials Discovery Laboratory [7]，日本  : MI2I, 

Materials research by Information Integration 

Initiative, 情報統合型物質・材料開発イニシアティブ 

[2]など） 

３．蓄熱材料のデータベース 

国立研究開発法人新エネルギー・産業技術総合開発

機構と未利用熱エネルギー革新的活用技術研究組合で

は、製造業や輸送機器などで排熱として失われている

未利用の熱エネルギーを活用する技術の開発をめざし

て、「未利用熱エネルギー革新的活用技術研究プロジェ

クト」を 2013 年度から 2022 年度までの 10 年計画で実

施している[8, 9]。プロジェクト全体を支える基盤技術

として、未利用熱利用の高度化に不可欠な蓄熱材料、

熱電材料などの熱的特性、化学組成を収録した「熱関

連材料データベース」の開発が進められている[10]。 

3-1 潜熱蓄熱に関するデータの蓄積 

最も基本的な潜熱蓄熱材料は水（液相：水、固相：

氷）であり、多量の結晶水を含むクラスレート・ハイ

ドレートは水の融解熱に由来する大きな潜熱を有し、

室温以下・室温付近の作動温度での有力な潜熱蓄熱材

料として研究されている[11]。未利用熱エネルギーは

主に排熱を想定しており、より高い融点を有する物質

のなかで相転移熱が大きいものが求められる。 

化合物は炭素原子が鎖状に結合し水素、酸素、窒素な

どが結合した分子により構成される有機化合物と、固

図２ 有機化合物の元素組成比と融解熱分布（モルあたり）、（固相/固相転移のデータを含む） 
  C と Hの元素組成比が 1:2 の場合（水素原子が酸素原子の２倍含まれ他の原子はない分子）を 

左上図で選択（黒丸）したときの融点と融解熱の分布が右上図に黒丸で示されている。 
それに該当する化合物の一覧が下部に示されている。 

 



 

 

体全体が共有結合、イオン結合、金属結合などで結合

している無機物の結晶やガラスに大別される。両者は、

それぞれ有機化学および無機化学という大きな学問分

野として発展をとげてきた。 

1) 無機化合物 

上記の無機化合物の融点と融解熱（固相/固相転移も相

図や熱力学の対象となるが潜熱蓄熱においては当面は考

慮しないこととする。）は無機化学において相図と熱力学

として体系的に研究されてきた。異なる物質を混合し相

転移熱を制御することが潜熱材料の設計の要点となる。

多様な材料に対して組成比、結晶構造、相図、熱測定の結

果を材料熱力学の観点から総合的に理解する取り組みは

“CalPhad 法”[12]などの「計算熱力学」として発展し, 

熱力学データはJANAF[13],SGTE[14]などにGibbs energy

として集積されてきた。 

2) 有機化合物 

有機化合物の材料インフォマティクスは化合物インフ

ォマティクスを基盤として取り組むことができる。本プ

ロジェクトにおいては主要な有機化合物（2400 物質以上）

の融点と融解熱の実測値をLandolt Börnstein [15] な

どのデータ集と論文から収録し、デジタル化して熱関連

材料データベースに収録した。なお本データには固相/固

相転移の相転移温度と相転移エンタルピー変化のデータ

も含まれているが、有

機化合物においては

融解（＝固相/液相転

移）の相変化エンタル

ピー変化（融解熱）よ

りかなり小さい場合

が一般的なので、蓄熱

技術の観点からは、

「相転移」という厳密

な用語まで遡らず、融

点・融解熱という用語

を用いた。 

熱関連材料データ

ベースはデータの２

次元的分布をインタ

ラクティブに表示す

る機能を有しており、

図 2 の左図は有機化合

物中の炭素 C と水素 H の元素数組成比により収録された

有機化合物の分布を表している。この図では X 軸が C の

組成比、Y軸が Hの組成比を表しており、両者を加算して

１になる場合が炭素と水素のみからなる化合物を表して

おり、左上から右下への直線上のプロットが対応してい

る。他の構成元素を含めた組成比の和が１であるので直

線の右上には化合物は存在しない。その中の黒丸は Cと H

以外の原子が存在せず、H が C の２倍ある（CnH2n）エチ

レン、シクロヘキサンなどの炭化水素を表している。黒丸

の点から左下に原点向かう直線は H が C の２倍あり他の

元素も含む有機化合物を表している。 

図２の右図は横軸を融点、縦軸を融解熱（単位質量あた

り）として同じデータセットを表示している。融点が高い

ほど大きい融解熱が実現される。左図と右図は連動して

おり、左図で選択した黒丸の元素組成比の有機化合物の

融点と融解熱の分布は右図の黒丸で示されている。図２

の下部に炭素と水素の組成比で選択した化合物（図２、左

図・右図の黒丸）に対応する化合物が表示される。 

3-2 化学蓄熱に関するデータの蓄積 

化学蓄熱の蓄熱量と対応する反応熱は Hess の法則

により、反応経路に依存せず反応物と生成物の熱力学

関数であるエンタルピーの差によって決定される。熱

関 連 材 料 デ ー タ ベ ー ス に は NIST-JANAF 

図３ 主要な無機化合物と炭素数１と２の有機化合物（約 12800 物質）の kg当たりの

標準状態における生成エンタルピー 気体はグレーの丸、液体は黒丸、固体は中

抜き四角、のプロットで表示されている。 



 

 

Thermochemical Tables[13]などから、主要な無機化合

物および炭素数が２までの有機化合物（約12800物質）

の標準状態（本稿ではstandard ambient temperature 

and pressure, SATP (= 298.15 K, 100.000 kPa)を採

用する)における生成エンタルピー、生成エントロピー、

ギブス自由エネルギーなどの熱力学関数の値が収録さ

れている。このデータセットを参照することにより、

「反応物の生成エンタルピーの和」と「生成物の生成

エンタルピーの和」との差として反応熱が求まる [16]。 

図３ に主要な無機化合物と炭素数１と２の有機化

合物（計 12000 物質以上）の標準状態における生成エ

ンタルピー（kg当たり）を示す。プロットは気体（グ

レーの丸）、固体（中抜き四角）、液体（黒丸）の順で画

面の奥から手前に描画されている。分子量は対数表示

されている。記号が重なる場合があるので、液体の黒

丸が集積している領域に存在する気体（グレーの丸）・

固体（中抜き四角）が視認しにくい場合がある。化合

物は標準状態においては分子量が大きくなるほど気

相・液相より固相が安定に存在する傾向があるので、

分子量の増加に伴い気体・液体・固体の順に分布がマ

イナス方向に広がる。 

４．化合物インフォマティクスと構造活性相関 

無機化合物の種類は構成する元素が１元系、２元系、

３元系・・・と増加するに従い指数関数的に増大する。

有機化合物は骨格が大きくなるにつれて膨大な種類

が存在する。今日知られている化合物は一億種類のオ

ーダーであるが、存在可能な化合物のごく一部にすぎ

ないといわれている。化学の歴史においては化合物の

組成・構造・名称をあきらかにして同定していくこと

が出発点でし、化合物の命名法、同定番号（ID）の整

備は化学の進歩と相まって整備されてきた。 

有機化学においては IUPAC による命名法が

Bluebookに記述され、CAS番号や日化辞番号などの ID, 

構造を記述する Mol ファイル, SKF ファイル,SMILES

などが整備され、教科書に詳述されている。このよう

に分子の同定・記述が統一的に記述され、その情報か

ら構造・性質が計算・推算できる状況の実現により、

化合物インフォマティクス(Chemo-informatics)の発

展が促進された。計量標準に関連する分野では新規化

合物に対する安全性評価に構造活性相関（QSAR, 

Quantitative Structure Activity Relationship）が活用

されている [17]。 

５．TherMATにおける今後の取り組み 

未利用熱エネルギー革新的活用技術研究プロジェ

クトでは蓄熱機能の視点から物質・材料の相転移温度、 

相転移エンタルピー、生成エンタルピーのデータベー

ス化を進めたが、収録された化合物の大半は一般名の 

みが対応づけられている段階であり、SDF ファイルな

どを特定し、化合物インフォマティクスを適用すべく

取り組みを進めている。その状況を達成し、分子構造

と蓄熱特性の相関を機械学習などにより解明し、優れ

た蓄熱性能を有する物質・材料の予測や設計手法の開

発に取り組む計画である。 

本成果は国立研究開発法人新エネルギー・産業技術

総合開発機構(NEDO) の委託業務により得られた。 
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