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(57)【要約】
【課題】関係性を有する物性パラメータの対をエッジに
よって接続されたノード対に対応付けたグラフを探索す
る探索システムにおいて、物性ではない因子（影響因子
）の影響を探索に反映させる。
【解決手段】グラフ探索部と影響因子データベースと影
響判定部と探索結果出力部とを備える探索システムであ
って、以下のように構成される。影響因子データベース
は、グラフを構成する複数の物性パラメータのそれぞれ
と、当該物性パラメータが依存性を有する影響因子と、
その依存性情報とを対応付けて記憶する。影響判定部は
、影響因子データベースを参照することによって、探索
結果に含まれるノードに対応する物性パラメータが、少
なくとも１つの影響因子に依存性を有するか否かを判定
し、探索結果出力部は、探索結果とともに、影響判定部
が依存性を有すると判定した物性パラメータと影響因子
の組み合わせとその依存性情報とを出力する。
【選択図】図１
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【特許請求の範囲】
【請求項１】
　物性パラメータ関係性データベースとグラフ生成部とグラフ探索部とを備える探索シス
テムであって、
　　前記物性パラメータ関係性データベースは、関係性を有する物性パラメータの複数の
パラメータ対を記憶し、
　　前記グラフ生成部は、前記複数のパラメータ対に含まれる複数の物性パラメータのそ
れぞれをノードとし、前記複数のパラメータ対のそれぞれに対応するノード間をエッジと
する、グラフを生成することができるように構成され、
　　前記グラフ探索部は、与えられる探索条件に基づいて前記グラフを探索し、探索結果
を出力することができるように構成され、
　　前記探索結果は、前記探索条件を満たす複数のノード及び複数のエッジによって構成
される１以上の経路または部分グラフであり、
　前記探索システムは、影響因子データベースと、影響判定部と、探索結果出力部とをさ
らに備え、
　　前記影響因子データベースは、前記複数の物性パラメータのうちの少なくとも１個の
物性パラメータと、当該物性パラメータが依存性を有する１以上の影響因子と、その依存
関係を示す依存性情報とを対応付けて記憶し、
　　前記影響判定部は、前記影響因子データベースを参照することによって、前記探索結
果に含まれるノードに対応する物性パラメータが、少なくとも１つの影響因子に依存性を
有するか否かを判定し、
　　前記探索結果出力部は、前記探索結果とともに、前記影響判定部が依存性を有すると
判定した物性パラメータと影響因子の組み合わせとその依存性情報とを出力することがで
きるように構成される、
　探索システム。
【請求項２】
　請求項１において、
　前記影響因子データベースは、環境記述データベース、形態記述データベースおよびサ
イズ記述データベースのうちの少なくとも１つを含み、
　前記環境記述データベースは、温度、圧力、電界および磁界のうちの少なくとも１つを
影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存する物性パラ
メータについて、その依存関係を示す依存性情報を対応付けて記憶し、
　前記形態記述データベースは、球状、柱状、線状、クラスタ、表面積／体積比、配向方
向および分散度のうちの少なくとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメー
タのうち当該影響因子に依存する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情
報を対応付けて記憶し、
　前記サイズ記述データベースは、長さ、径、ナノ、マイクロおよびバルクのうちの少な
くとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存
する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情報と対応付けて記憶する、
　探索システム。
【請求項３】
　請求項１において、
　前記探索結果出力部は、前記探索結果を複数のノード及びエッジを含む１以上の経路ま
たは部分グラフを表示し、合わせて、前記影響判定部が依存関係を有すると判定した物性
パラメータに対応するノードについて、対応する依存性情報を表示する、
　探索システム。
【請求項４】
　請求項３において、
　前記探索結果出力部は、前記影響判定部が依存関係を有すると判定した影響因子を新た
なノードとして追加して表示し、前記新たなノードと当該影響因子に依存する物性パラメ
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ータに対応するノードとの間に新たなエッジを追加して表示する、
　探索システム。
【請求項５】
　請求項４において、
　前記探索結果出力部は、前記影響判定部が少なくとも１つの影響因子の依存関係を有す
ると判定した物性パラメータについて、対応するノード及び／またはエッジに、対応する
依存性情報を表示する、
　探索システム。
【請求項６】
　請求項４または請求項５において、
　前記探索結果出力部は、前記影響判定部が少なくとも１つの影響因子の依存関係を有す
ると判定した物性パラメータに対応するノードに表示する前記依存性情報として、相関の
正／負を表示する、
　探索システム。
【請求項７】
　請求項３から請求項６のうちのいずれか１項において、
　前記探索結果出力部は、前記影響判定部が依存関係を有すると判定した影響因子のうち
、１または複数の影響因子を外部から指定可能に構成され、指定された影響因子について
の依存性情報を表示し、指定されなかった影響因子についての依存性情報を表示から除外
する、
　探索システム。
【請求項８】
　請求項１において、
　前記探索結果出力部は、前記影響判定部が依存関係を有すると判定した影響因子のうち
１または複数の影響因子と当該影響因子に対応する依存性情報とを含む探索限定条件を外
部から指定可能に構成され、前記探索結果のうち、指定された前記探索限定条件を満たす
経路または部分グラフを優先的に出力する、
　探索システム。
【請求項９】
　記憶装置を備える計算機上で動作するソフトウェアによって実装され、前記記憶装置に
記憶される物性パラメータ関係性データベースを参照するグラフ生成ステップと、探索条
件入力ステップと、グラフ探索ステップとを含む探索方法であって、
　　前記物性パラメータ関係性データベースは、関係性を有する物性パラメータの複数の
パラメータ対を記憶し、
　　前記グラフ生成ステップは、前記複数のパラメータ対に含まれる複数の物性パラメー
タのそれぞれをノードとし、前記複数のパラメータ対のそれぞれに対応するノード間をエ
ッジとする、グラフを生成し、
　　前記グラフ探索ステップは、前記探索条件入力ステップから与えられる探索条件に基
づいて前記グラフを探索し、前記探索条件を満たす複数のノード及び複数のエッジによっ
て構成される１以上の経路または部分グラフを探索結果として出力し、
　前記探索方法は、前記記憶装置または他の記憶装置に記憶される影響因子データベース
を参照する影響判定ステップと、探索結果出力ステップとをさらに含み、
　　前記影響因子データベースでは、前記複数の物性パラメータのうちの少なくとも１個
の物性パラメータと、当該物性パラメータが依存性を有する１以上の影響因子と、その依
存関係を示す依存性情報とが対応付けられており、
　　前記影響判定ステップは、前記探索結果に含まれるノードに対応する物性パラメータ
が、少なくとも１つの影響因子に依存性を有するか否かを判定し、
　　前記探索結果出力ステップは、前記探索結果とともに、前記影響判定ステップで依存
性を有すると判定された物性パラメータと影響因子の組み合わせとその依存性情報とを出
力する、
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　探索方法。
【請求項１０】
　請求項９において、
　前記影響因子データベースは、環境記述データベース、形態記述データベースおよびサ
イズ記述データベースのうちの少なくとも１つを含み、
　前記環境記述データベースは、温度、圧力、電界および磁界のうちの少なくとも１つを
影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存する物性パラ
メータについて、その依存関係を示す依存性情報を対応付けて記憶し、
　前記形態記述データベースは、球状、柱状、線状、クラスタ、表面積／体積比、配向方
向および分散度のうちの少なくとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメー
タのうち当該影響因子に依存する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情
報を対応付けて記憶し、
　前記サイズ記述データベースは、長さ、径、ナノ、マイクロおよびバルクのうちの少な
くとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存
する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情報と対応付けて記憶する、
　探索方法。
【請求項１１】
　請求項９において、
　前記探索結果出力ステップは、前記探索結果を複数のノード及びエッジを含む１以上の
経路または部分グラフを表示し、合わせて、前記影響判定ステップで依存関係を有すると
判定された物性パラメータに対応するノードについて、対応する依存性情報を表示する、
　探索方法。
【請求項１２】
　請求項１１において、
　前記探索結果出力ステップは、前記影響判定ステップで依存関係を有すると判定された
影響因子を新たなノードとして追加して表示し、前記新たなノードと当該影響因子に依存
する物性パラメータに対応するノードとの間に新たなエッジを追加して表示する、
　探索方法。
【請求項１３】
　請求項１２において、
　前記探索結果出力ステップは、前記影響判定ステップで少なくとも１つの影響因子の依
存関係を有すると判定された物性パラメータについて、対応するノード及び／またはエッ
ジに、対応する依存性情報を表示する、
　探索方法。
【請求項１４】
　請求項１２または請求項１３において、
　前記探索結果出力ステップは、前記影響判定ステップで少なくとも１つの影響因子の依
存関係を有すると判定された物性パラメータに対応するノードに表示する前記依存性情報
として、相関の正／負を表示する、
　探索方法。
【請求項１５】
　請求項１１から請求項１４のうちのいずれか１項において、
　前記探索方法は、影響因子指定ステップをさらに含み、
　前記影響因子指定ステップでは、前記影響判定ステップで依存関係を有すると判定され
た影響因子のうち、１または複数の影響因子が外部から指定され、
　前記探索結果出力ステップは、前記影響因子指定ステップで指定された影響因子につい
ての依存性情報を表示し、指定されなかった影響因子についての依存性情報を表示から除
外する、
　探索方法。
【請求項１６】
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　請求項９において、
　前記探索方法は、探索条件限定ステップをさらに含み、
　前記探索条件限定ステップでは、前記影響判定ステップで依存関係を有すると判定され
た影響因子のうち１または複数の影響因子と当該影響因子に対応する依存性情報とを含む
探索限定条件を外部から指定され、
　前記探索結果出力ステップは、前記探索結果のうち、前記探索条件限定ステップで指定
された前記探索限定条件を満たす経路または部分グラフを優先的に表示する、
　探索方法。
【発明の詳細な説明】
【技術分野】
【０００１】
　本発明は、データベースを使った探索システムおよび探索方法に関し、特に複数の物性
パラメータの間の関係性の探索に好適に利用できるものである。
【背景技術】
【０００２】
　材料研究における予測や設計の目標は、目的の特性を持つ材料を特定することである。
このために旧来から多用されてきた手法は、条件－特性チャートから目的の特性を持つ材
料の特定を目指す手法である。これは、複数の条件のうち特定の１つの条件のみを変化さ
せたときの特性の変化を観測してチャートを作成し、そのチャートを補間または外挿する
ことによって目的の特性を持つ条件を求め、それに合致する材料を特定する方法である。
ここでいう「チャート」とは、折れ線グラフ等を表す「グラフ」と同義であるが、後述す
る、ノードとエッジから成る「グラフ」と区別する目的で別の語を用いる。
【０００３】
　このとき、複数の条件のうち特定の１つの条件のみを変化させたときの特性の変化は、
自ら実験を行って入手することが多い。多数の文献を調査しても上記特定の条件以外の条
件がすべて同じであるデータを大量に入手することは困難だからである。
【０００４】
　特許文献１には、所望の特性を有する新規材料の構成物質情報を、客観的に探索するこ
とが可能な探索システムが開示されている。同文献に開示される探索システムは、複数（
多数）の物質についてそれぞれ複数の物性パラメータ情報を有するデータベースを備える
。このとき、データベースには、物質によっては実データが与えられていない物性パラメ
ータがあってもよい。検索対象の物性パラメータを１つの軸とし、他の物性パラメータの
一部をその他の軸として、２次元または３次元以上の空間を作成して、上記データベース
内の各物質をマッピングする。このとき、実データのない物性パラメータについては、多
変量解析、所定の論理式に基づく計算、または、第１原理計算などを使って予測した仮想
データによって補う。実データと仮想データをマッピングして得られた探索マップにおい
て、予め規定したルールに基づいて、所望の特性を有する物質を特定するとされる。
【０００５】
　特許文献２には、複数の物性パラメータの任意の組合せのうち、既に知られている関係
性に基づいて、有意な関係性を有する、物性パラメータの未知の組合せを探索することが
できる、探索システム及び探索方法が開示されている。この探索システムは、データベー
スとグラフ生成部とグラフ探索部とを備え、以下のように構成される。データベースは、
互いに関係性を有する物性パラメータの複数の対を記憶し、グラフ生成部は、データベー
スに記憶された複数の物性パラメータをノードとし、関係性を有する物性パラメータ対に
対応するノード間をエッジとする、グラフを生成する。グラフ探索部は、与えられる探索
条件に基づいてグラフ生成部で生成されたグラフを探索し、探索結果を出力する。
【０００６】
　特許文献３には、上記特許文献２と同様の、複数の物性パラメータの任意の組合せのう
ち有意な関係性を有する未知の物性パラメータの組合せの探索において、優先度を考慮し
た探索を行うことができる探索システム及び探索方法が開示されている。複数の物性パラ
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メータの関係性は、特許文献２と同様に、複数の物性パラメータをノードとし、関係性を
有する物性パラメータ対に対応するノード間をエッジとするグラフにおいて、物性情報や
その関係性についての付随的な情報を、ノード及び／またはエッジにその属性として付与
する。その属性を用いて、探索の結果抽出される経路の優先度を求め、優先度の高い順に
結果を出力する。
【先行技術文献】
【特許文献】
【０００７】
【特許文献１】特開２００７－１８４４４号公報
【特許文献２】国際公開ＷＯ２０１７／２２１４４４
【特許文献３】国際公開ＷＯ２０１８／１５９２３７
【発明の概要】
【発明が解決しようとする課題】
【０００８】
　特許文献１、２及び３について本発明者が検討した結果、以下のような新たな課題があ
ることがわかった。
【０００９】
　特許文献１に記載される技術では、仮想データを予測するために、複数の物性パラメー
タ相互の関係性を利用するが、その関係性は既に知られている関係性に限られることとな
る。
【００１０】
　これに対し本願の発明者は、多くの技術分野を横断的に見た場合には、物性パラメータ
の数が膨大になるために未知であったが、実は有意な関係性を抽出することが可能である
ことを見出し、その解決方法として特許文献２に開示される探索システムを提案した。
【００１１】
　特許文献２及び３に示される探索システム及び探索方法によれば、相互に関係性の低い
分野を含むあらゆる分野を横断的に探索することができ、もって有意な関係性を有する物
性パラメータの未知の組合せを抽出することができる。抽出結果は、関係性を有する原因
側物性パラメータと結果側物性パラメータの組み合わせによる種々の形態で抽出される。
例えば、原因側物性パラメータから結果側物性パラメータに至る複数の経路、原因側物性
パラメータから所定の範囲内にある結果側物性パラメータの集合、逆に、結果側物性パラ
メータに至る所定の範囲内にある原因側物性パラメータの集合などである。探索を行うユ
ーザーは、例えば目的の特性を持つ材料の特定を目指すときには、原因側物性パラメータ
から結果側物性パラメータに至る経路にあるすべての物性パラメータが、所定の仕様を満
足するような物質・材料の特定を目指すこととなる。このようにユーザーは、探索システ
ムを使用することによって、ある程度の範囲まで探索範囲を絞り込むことができるが、目
標とする物質・材料の特定には、さらに詳細な検討が必要である。
【００１２】
　本発明者は、この検討においてユーザーは、目標とする物質・材料を特定するために、
抽出された物性パラメータ以外の因子の寄与を考慮する必要がある場合が少なくないこと
、即ち、物性パラメータ以外の因子にも物性探索に特に重要な因子が存在することを見出
した。物質・材料が置かれた環境によって物性間の関係性の強弱が変化し、また、物質・
材料の形態やサイズによって探索すべき物性の重要度が変化する場合があるからである。
このように、物性パラメータではないが、物性に影響を与える因子を、本明細書では「影
響因子」と呼ぶこととする。
【００１３】
　本発明の目的は、関係性を有する物性パラメータの対をエッジによって接続されたノー
ド対に対応付けたグラフを探索する物性探索システムにおいて、物性ではない影響因子の
寄与を探索に反映させることを可能とする探索支援機能を提供することである。
【００１４】
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　このような課題を解決するための手段を以下に説明するが、その他の課題と新規な特徴
は、本明細書の記述及び添付図面から明らかになるであろう。
【課題を解決するための手段】
【００１５】
　本発明の一実施の形態によれば、下記の通りである。
【００１６】
　すなわち、物性パラメータ関係性データベースと、グラフ生成部と、グラフ探索部と、
影響因子データベースと、影響判定部と、探索結果出力部とを備える探索システムであっ
て、以下のように構成される。
【００１７】
　物性パラメータ関係性データベースは、関係性を有する物性パラメータの複数のパラメ
ータ対を記憶する。グラフ生成部は、物性パラメータ関係性データベースに記憶された複
数のパラメータ対に含まれる複数の物性パラメータのそれぞれをノードとし、複数のパラ
メータ対のそれぞれに対応するノード間をエッジとする、グラフを生成する。グラフ探索
部は、与えられる探索条件に基づいて生成されたグラフを探索し、探索結果を出力するこ
とができるように構成される。ここで、探索結果は、与えられた探索条件を満たす複数の
ノード及び複数のエッジによって構成される１以上の経路または部分グラフである。
【００１８】
　影響因子データベースは、前記複数の物性パラメータのうちの少なくとも１個の物性パ
ラメータと、当該物性パラメータが依存性を有する１以上の影響因子と、その依存関係を
示す依存性情報とを対応付けて記憶する。ここで、影響因子とは、物性パラメータ以外の
因子であって、物性パラメータに影響を与える因子である。
【００１９】
　影響判定部は、影響因子データベースを参照することによって、探索結果に含まれるノ
ードに対応する物性パラメータが、少なくとも１つの影響因子に依存性を有するか否かを
判定し、探索結果出力部は、探索結果とともに、影響判定部が依存性を有すると判定した
物性パラメータと影響因子の組み合わせとその依存性情報とを出力することができるよう
に構成される。ここで「出力」にはその一態様に「表示」が含まれるが「表示」に限られ
るものではない。
【発明の効果】
【００２０】
　前記一実施の形態によって得られる効果を簡単に説明すれば下記のとおりである。
【００２１】
　すなわち、関係性を有する物性パラメータの対をエッジによって接続されたノード対に
対応付けたグラフを探索する物性探索システムにおいて、物性ではない因子（影響因子）
の影響を探索に反映させることを可能とする探索支援機能を提供することができる。
【図面の簡単な説明】
【００２２】
【図１】図１は、実施形態１に係る探索システムの構成例を示すブロック図である。
【図２】図２は、物性パラメータ関係性データベース及び影響因子データベースの構成例
を示す説明図である。
【図３】図３は、実施形態２に係る探索システムによる影響因子の依存性情報の表示につ
いての説明図である。
【図４】図４は、指定された影響因子についての依存関係に絞って表示した一表示例を示
す説明図である。
【図５】図５は、指定された影響因子についての依存関係に絞って表示した別の表示例を
示す説明図である。
【図６】図６は、ノードへの影響因子の依存性情報を表示する態様の例を示す説明図であ
る。
【図７】図７は、探索結果である部分グラフに、影響因子依存性のあるノードに依存性情
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報を表示した例を示す説明図である。
【図８】図８は、実施形態２に係る物性探索の具体例を示す説明図である。
【図９】図９は、本発明の探索システムが実装されるハードウェアシステムの一例を示す
ブロック図である。
【図１０】図１０は、本発明の探索方法の構成例を示すフローチャートである。
【図１１】図１１は、本実施形態４の探索方法の一変形例のフローチャートである。
【図１２】図１２は、本実施形態４の探索方法の別の変形例のフローチャートである。
【発明を実施するための形態】
【００２３】
１．実施の形態の概要
　先ず、本願において開示される代表的な実施の形態について概要を説明する。代表的な
実施の形態についての概要説明で括弧を付して参照する図面中の参照符号はそれが付され
た構成要素の概念に含まれるものを例示するに過ぎない。
【００２４】
　〔１〕＜物性パラメータ以外の因子の影響を反映することができる物性探索システム＞
　本発明の代表的な実施の形態は、物性パラメータ関係性データベース（１）とグラフ生
成部（２）とグラフ探索部（４）とを備える探索システム（１０）であって、以下のよう
に構成される（図１）。
【００２５】
　前記物性パラメータ関係性データベースは、関係性を有する物性パラメータの複数のパ
ラメータ対を記憶する。前記グラフ生成部は、前記複数のパラメータ対に含まれる複数の
物性パラメータのそれぞれをノードとし、前記複数のパラメータ対のそれぞれに対応する
ノード間をエッジとする、グラフを生成する。前記グラフ探索部は、与えられる探索条件
に基づいて前記グラフを探索し、探索結果を出力することができるように構成される。こ
こで、前記探索結果は、前記探索条件を満たす複数のノード及び複数のエッジによって構
成される１以上の経路または部分グラフである。
【００２６】
　本発明の探索システム（１０）は、影響因子データベース（５）と、影響判定部（６）
と、探索結果出力部（７）とをさらに備える。
【００２７】
　前記影響因子データベースは、前記複数の物性パラメータのうちの少なくとも１個の物
性パラメータと、当該物性パラメータが依存性を有する１以上の影響因子と、その依存関
係を示す依存性情報とを対応付けて記憶する。
【００２８】
　前記影響判定部は、前記影響因子データベースを参照することによって、前記探索結果
に含まれるノードに対応する物性パラメータが、少なくとも１つの影響因子に依存性を有
するか否かを判定し、前記探索結果出力部は、前記探索結果とともに、前記影響判定部が
依存性を有すると判定した物性パラメータと影響因子の組み合わせとその依存性情報とを
出力することができるように構成される。
【００２９】
　これにより、関係性を有する物性パラメータの対をエッジによって接続されたノード対
に対応付けたグラフを探索する物性探索システムにおいて、物性ではない因子（影響因子
）の影響を探索に反映させることを可能とする探索支援機能を提供することができる。何
らかの影響因子に依存する物性パラメータが探索結果に含まれているときには、当該物性
パラメータがどの影響因子にどのような依存関係を有するかという依存性情報を、探索結
果とともに出力することができるので、ユーザーは探索結果の中から、所望の特性を有す
る物質・材料またはその製造方法を、より効率的に抽出することができる。ここで、依存
性情報とは、依存関係の有無のみであってもよいし、より詳細な情報、例えば、相関の正
／負、関係性を表す関数の種類などであってもよい。
【００３０】
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　〔２〕＜影響因子データベース（DB：database）＝環境記述DB／形態記述DB／サイズ記
述DB＞
　〔１〕項の探索システムにおいて、前記影響因子データベースは、環境記述データベー
ス（１１）、形態記述データベース（１２）およびサイズ記述データベース（１３）のう
ちの少なくとも１つを含むとより好適である（図２，図３）。
【００３１】
　前記環境記述データベースは、温度、圧力、電界および磁界のうちの少なくとも１つを
影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存する物性パラ
メータについて、その依存関係を示す依存性情報を対応付けて記憶する。
【００３２】
　前記形態記述データベースは、球状、柱状、線状、クラスタ、表面積／体積比、配向方
向および分散度のうちの少なくとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメー
タのうち当該影響因子に依存する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情
報を対応付けて記憶する。
【００３３】
　前記サイズ記述データベースは、長さ、径、ナノ、マイクロおよびバルクのうちの少な
くとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存
する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情報と対応付けて記憶する。
【００３４】
　これにより、影響因子データベースが、互いに異なる概念の下位のデータベースに区分
され、物性パラメータの影響因子の依存性を、表示または探索結果の絞り込みに利用する
際に、ユーザーの利便性を向上することができる。
【００３５】
　〔３〕＜影響因子の依存性情報の表示＞
　〔１〕項の探索システムにおいて、前記探索結果出力部は、前記探索結果を複数のノー
ド及びエッジを含む１以上の経路または部分グラフを表示し、合わせて、前記影響判定部
が依存関係を有すると判定した物性パラメータに対応するノードについて、対応する依存
性情報を表示する（図３，図４，図５）。
【００３６】
　これにより、ユーザーは探索結果の中から探索の目的に合致する物性関係を抽出する際
に考慮すべき情報が表示されるため、ユーザーの利便性が向上される。
【００３７】
　〔４〕＜影響因子を追加ノードとした依存性情報の表示＞
　〔３〕項の探索システムにおいて、前記探索結果出力部は、前記影響判定部が依存関係
を有すると判定した影響因子を新たなノードとして追加して表示し、前記新たなノードと
当該影響因子に依存する物性パラメータに対応するノードとの間に新たなエッジを追加し
て表示する（図３，図４，図５）。
【００３８】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がより向上する
。
【００３９】
　〔５〕＜探索結果に含まれるノード／エッジへの、影響因子の依存性情報の表示＞
　〔４〕項の探索システムにおいて、前記探索結果出力部は、前記影響判定部が少なくと
も１つの影響因子の依存関係を有すると判定した物性パラメータについて、対応するノー
ド及び／またはエッジに、対応する依存性情報を表示する（図３，図４，図５）。
【００４０】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がより向上する
。
【００４１】
　〔６〕＜影響因子の依存性情報として相関の正／負を表示＞
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　〔４〕項または〔５〕項の探索システムにおいて、前記探索結果出力部は、前記影響判
定部が少なくとも１つの影響因子の依存関係を有すると判定した物性パラメータに対応す
るノードに表示する前記依存性情報として、相関の正／負を表示する（図６）。
【００４２】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がさらに向上す
る。
【００４３】
　〔７〕＜影響因子の指定＞
　〔３〕項から〔６〕項のうちのいずれか１項の探索システムにおいて、前記探索結果出
力部は、前記影響判定部が依存関係を有すると判定した影響因子のうち、１または複数の
影響因子を外部から指定可能に構成され、指定された影響因子についての依存性情報を表
示し、指定されなかった影響因子についての依存性情報を表示から除外する（図４，図５
）。
【００４４】
　これにより、ユーザーが指定する影響因子の物性への寄与のみが可視化され、ユーザー
の利便性がさらに向上する。
【００４５】
　〔８〕＜影響因子の寄与を考慮した探索結果の絞り込み＞
　〔１〕項の探索システムにおいて、前記探索結果出力部は、前記影響判定部が依存関係
を有すると判定した影響因子のうち１または複数の影響因子と当該影響因子に対応する依
存性情報とを含む探索限定条件を外部から指定可能に構成され、前記探索結果のうち、指
定された前記探索限定条件を満たす経路または部分グラフを優先的に出力する。
【００４６】
　これにより、ユーザーが指定する影響因子の物性への寄与を考慮した探索経路または部
分グラフが優先的に探索結果として出力され、ユーザーの利便性が向上する。
【００４７】
　〔９〕＜物性パラメータ以外の因子の影響を反映することができる物性探索方法＞
　本発明の代表的な実施の形態は、記憶装置（図９の１０２）を備える計算機（図９の１
０１）上で動作するソフトウェアによって実装され、前記記憶装置に記憶される物性パラ
メータ関係性データベース（１）を参照するグラフ生成ステップ（Ｓ１）と、探索条件入
力ステップ（Ｓ２）と、グラフ探索ステップ（Ｓ３）とを含む探索方法であって、以下の
ように構成される（図１０，図１１，図１２）。
【００４８】
　前記物性パラメータ関係性データベースは、関係性を有する物性パラメータの複数のパ
ラメータ対を記憶する。前記グラフ生成ステップは、前記複数のパラメータ対に含まれる
複数の物性パラメータのそれぞれをノードとし、前記複数のパラメータ対のそれぞれに対
応するノード間をエッジとする、グラフを生成する。前記グラフ探索ステップは、前記探
索条件入力ステップから与えられる探索条件に基づいて前記グラフを探索し、前記探索条
件を満たす複数のノード及び複数のエッジによって構成される１以上の経路または部分グ
ラフを探索結果として出力する。
【００４９】
　前記探索方法は、前記記憶装置または他の記憶装置（図９の１１２，１２２）に記憶さ
れる影響因子データベース（５）を参照する影響判定ステップ（Ｓ４）と、探索結果出力
ステップ（Ｓ５）とをさらに含む。
【００５０】
　前記影響因子データベースでは、前記複数の物性パラメータのうちの少なくとも１個の
物性パラメータと、当該物性パラメータが依存性を有する１以上の影響因子と、その依存
関係を示す依存性情報とが対応付けられている（図２，図３）。
【００５１】
　前記影響判定ステップは、前記探索結果に含まれるノードに対応する物性パラメータが
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、少なくとも１つの影響因子に依存性を有するか否かを判定し、前記探索結果出力ステッ
プは、前記探索結果とともに、前記影響判定ステップで依存性を有すると判定された物性
パラメータと影響因子の組み合わせとその依存性情報とを出力する。
【００５２】
　これにより、関係性を有する物性パラメータの対をエッジによって接続されたノード対
に対応付けたグラフを探索する物性探索方法においても、〔１〕項と同様に、物性ではな
い因子（影響因子）の影響を探索に反映させることを可能とする探索支援機能を提供する
ことができる。
【００５３】
　〔１０〕＜影響因子データベース（DB：database）＝環境記述DB／形態記述DB／サイズ
記述DB＞
　〔９〕項の探索方法において、前記影響因子データベースは、環境記述データベース（
１１）、形態記述データベース（１２）およびサイズ記述データベース（１３）のうちの
少なくとも１つを含むとより好適である（図２，図３）。
【００５４】
　前記環境記述データベースは、温度、圧力、電界および磁界のうちの少なくとも１つを
影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存する物性パラ
メータについて、その依存関係を示す依存性情報を対応付けて記憶する。
【００５５】
　前記形態記述データベースは、球状、柱状、線状、クラスタ、表面積／体積比、配向方
向および分散度のうちの少なくとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメー
タのうち当該影響因子に依存する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情
報を対応付けて記憶する。
【００５６】
　前記サイズ記述データベースは、長さ、径、ナノ、マイクロおよびバルクのうちの少な
くとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存
する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情報と対応付けて記憶する。
【００５７】
　これにより、影響因子データベースが、互いに異なる概念の下位のデータベースに区分
され、物性パラメータの影響因子の依存性を、表示または探索結果の絞り込みに利用する
際に、ユーザーの利便性を向上することができる。
【００５８】
　〔１１〕＜影響因子の依存性情報の表示＞
　〔９〕項の探索方法において、前記探索結果出力ステップは、前記探索結果を複数のノ
ード及びエッジを含む１以上の経路または部分グラフを表示し、合わせて、前記影響判定
ステップで依存関係を有すると判定された物性パラメータに対応するノードについて、対
応する依存性情報を表示する（図３，図４，図５）。
【００５９】
　これにより、ユーザーは探索結果の中から探索の目的に合致する物性関係を抽出する際
に考慮すべき情報が表示されるため、ユーザーの利便性が向上される。
【００６０】
　〔１２〕＜影響因子を追加ノードとした依存性情報の表示＞
　〔１１〕項の探索方法において、前記探索結果出力ステップは、前記影響判定ステップ
で依存関係を有すると判定された影響因子を新たなノードとして追加して表示し、前記新
たなノードと当該影響因子に依存する物性パラメータに対応するノードとの間に新たなエ
ッジを追加して表示する（図３，図４，図５）。
【００６１】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がより向上する
。
【００６２】
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　〔１３〕＜探索結果に含まれるノード／エッジへの、影響因子の依存性情報の表示＞
　〔１２〕項の探索方法において、前記探索結果出力ステップは、前記影響判定ステップ
で少なくとも１つの影響因子の依存関係を有すると判定された物性パラメータについて、
対応するノード及び／またはエッジに、対応する依存性情報を表示する（図３，図４，図
５）。
【００６３】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がより向上する
。
【００６４】
　〔１４〕＜影響因子の依存性情報として相関の正／負を表示＞
　〔１２〕項または〔１３〕項の探索方法において、前記探索結果出力ステップは、前記
影響判定ステップで少なくとも１つの影響因子の依存関係を有すると判定された物性パラ
メータに対応するノードに表示する前記依存性情報として、相関の正／負を表示する（図
６）。
【００６５】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がさらに向上す
る。
【００６６】
　〔１５〕＜影響因子の指定＞
　〔１１〕項から〔１４〕項のうちのいずれか１項の探索方法は、影響因子指定ステップ
（Ｓ６）をさらに含む（図１１）。
【００６７】
　前記影響因子指定ステップでは、前記影響判定ステップで依存関係を有すると判定され
た影響因子のうち、１または複数の影響因子が外部から指定される。
【００６８】
　前記探索結果出力ステップは、前記影響因子指定ステップで指定された影響因子につい
ての依存性情報を表示し、指定されなかった影響因子についての依存性情報を表示から除
外する。
【００６９】
　これにより、ユーザーが指定する影響因子の物性への寄与のみが可視化され、ユーザー
の利便性がさらに向上する。
【００７０】
　〔１６〕＜影響因子の寄与を考慮した探索結果の絞り込み＞
　〔９〕項の探索方法は、探索条件限定ステップ（Ｓ７）をさらに含む（図１２）。
【００７１】
　前記探索条件限定ステップでは、前記影響判定ステップで依存関係を有すると判定され
た影響因子のうち１または複数の影響因子と当該影響因子に対応する依存性情報とを含む
探索限定条件を外部から指定され、前記探索結果出力ステップは、前記探索結果のうち、
前記探索条件限定ステップで指定された前記探索限定条件を満たす経路または部分グラフ
を優先的に出力する。
【００７２】
　これにより、ユーザーが指定する影響因子の物性への寄与を考慮した探索経路または部
分グラフが優先的に探索結果として出力され、ユーザーの利便性が向上する。
【００７３】
　２．実施の形態の詳細
　実施の形態について更に詳述する。
【００７４】
　〔実施形態１〕
　図１は、実施形態１に係る探索システムの構成例を示すブロック図である。
【００７５】
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　本実施形態１に係る探索システム１０は、物性パラメータ関係性データベース１と、グ
ラフ生成部２、とグラフ探索部４、と影響因子データベース５と、影響判定部６と、探索
結果出力部７とを備える。
【００７６】
　物性パラメータ関係性データベース１は、関係性を有する物性パラメータの複数のパラ
メータ対を記憶する。グラフ生成部２はグラフ３を生成する。グラフ３は、物性パラメー
タ関係性データベース１に記憶される複数のパラメータ対のそれぞれを構成する物性パラ
メータをノードとし、そのパラメータ対に対応するノード間をエッジとする、グラフであ
る。グラフ探索部４は、与えられる探索条件に基づいてグラフ３を探索し、探索結果を出
力することができるように構成されている。
【００７７】
　ここで、物性パラメータ関係性データベース１とグラフ生成部２とグラフ探索部４とは
、例えば、特許文献２または３に開示されるように構成することができる。
【００７８】
　グラフ探索部４は、探索条件として原因側と結果側の物性パラメータが指定されたとき
、グラフ３を対象として、対応するノード間の経路を探索して、１または複数の経路を抽
出し、探索結果として出力する。また、グラフ探索部４は、探索条件として原因側または
結果側の物性パラメータ及び範囲が指定されたとき、グラフ３を対象として、対応するノ
ードを始点または終点とし、所定の範囲内にある部分グラフを探索結果として出力する。
このように、探索結果は、探索条件を満たす複数のノード及び複数のエッジによって構成
される１以上の経路または部分グラフである。
【００７９】
　影響因子データベース５は、物性パラメータ関係性データベース１に記憶される複数の
物性パラメータのうちの少なくとも１個の物性パラメータと、当該物性パラメータが依存
性を有する１以上の影響因子と、その依存関係を示す依存性情報とを対応付けて記憶する
。
【００８０】
　影響判定部６は、影響因子データベース５を参照することによって、探索結果に含まれ
るノードに対応する物性パラメータが、少なくとも１つの影響因子に依存性を有するか否
かを判定し、探索結果出力部７は、探索結果とともに、影響判定部６が依存性を有すると
判定した物性パラメータと影響因子の組み合わせとその依存性情報とを出力することがで
きるように構成される。ここで「出力」にはその一態様に「表示」が含まれるが「表示」
に限られるものではない。
【００８１】
　これにより、関係性を有する物性パラメータの対をエッジによって接続されたノード対
に対応付けたグラフを探索する物性探索システムにおいて、物性ではない因子（影響因子
）の影響を探索に反映させることを可能とする探索支援機能を提供することができる。何
らかの影響因子に依存する物性パラメータが探索結果に含まれているときには、当該物性
パラメータがどの影響因子にどのような依存関係を有するかという依存性情報が、探索結
果とともに出力されるので、ユーザーは探索結果の中から、所望の特性を有する物質・材
料またはその製造方法を、より効率的に抽出することができる。
【００８２】
　＜物性パラメータ関係性データベース及び影響因子データベースの構成例＞
　物性パラメータ関係性データベース１には、関係性を有する物性パラメータの複数の対
が記憶される。このときの関係性を有する物性パラメータの対は、科学的根拠に基づいた
関係性、即ち、理論的に説明された関係性に基づくものだけではなく、理論的な説明が未
だなされておらず、また、定式化されていない段階であっても、実験データから明確な相
関が認められることによって、関係性の存在が知られている物性パラメータの対を含める
ことができる。なお、「理論的に説明された関係性」には、定理や公式のように定式化さ
れた関係性の他、相関の有無や相関係数の正負（一方が増加するときに他方も増加するか
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減少するかなど）が説明されている半定量的、あるいは、定性的な関係性までもが広く含
まれていてよい。このとき、如何なる分野で知られている関係性であっても特に排除され
る必要はなく、あらゆる分野で関係性が知られている物性パラメータ対を含めることがで
きる。
【００８３】
　図２は、物性パラメータ関係性データベース１及び影響因子データベース５の構成例を
示す説明図である。一例として入力フォーム２０を示す。入力フォーム２０は、関係性を
有する物性パラメータの対を各行とする表である。第１列は原因側物性パラメータ、第２
列は結果側物性パラメータ、第３列はその関係性記述である。必ずしも原因側と結果側に
分ける必要はないが、因果関係に方向性がある関係性について表現することができるメリ
ットがある。一方、双方向に関係性がある場合には、原因側と結果側の物性パラメータを
入れ替えた２行を使って、その関係性が記述される。
【００８４】
　図２に例示されるように、教科書Ｘ１に理論的関係性として、教科書Ｘ１に「A=g(B)」
が定式化されているとき、ｇはＢを入力としＡを出力とする関数であって逆関数が定義で
きないときには、原因側の物性パラメータがＢ、結果側物性パラメータがＡとなり、関係
性記述として「A=g(B)」が入力されている（１行目）。関係性の記述には、例えば、cont
ent mathMLなどのコンピュータに読み込むことが可能な記述言語を採用することができる
。
【００８５】
　１つの物性パラメータが複数の物性パラメータに依存するときには、複数行に渡って記
述される。例えば、教科書Ｘ１に「D=f(A, B, T, d, …)」が定式化されているとき、入
力フォーム２０では原因側物性パラメータとしてＡ及びＢが、結果側物性パラメータとし
てＤが入力される（２行目～３行目）。このとき関係性記述としては、原因側をＡ、結果
側をＤとする２行目には、数式「D=f(A, B, T, d, …)」においてＢを一定とした関係式
「D=fA(A, T, d, …)」が入力され、原因側をＢ、結果側をＤとする３行目には、数式「D
=f(A, B, T, d, …)」においてＡを一定とした関係式「D=fB(B, T, d, …)」が入力され
る。
【００８６】
　ここで、物性パラメータＤは、他の物性パラメータＡ及びＢに依存するだけでなく、因
子Ｔ及びｄにも依存性を有する。因子Ｔは温度であり、因子ｄは、物性パラメータＡ，Ｂ
，Ｄの関係性が規定される物質が球状で、その直径である。この例は、実在する物質の物
性に基づくものではないが、物性パラメータ間の関係性を規定するときに、物性以外の因
子、例えば上述するような温度が、影響を与える例は、極めて多数存在する。このような
因子を、本明細書では「影響因子」と呼んでいる。
【００８７】
　論文Ｙ１に物性パラメータＤとＥが良い相関を持つというデータ（チャート）が示され
ているとき、その関係性が４行目と５行目に入力され、学会Ｚにおいて、物性パラメータ
ＣとＥが良い相関を持つというデータ（チャート）が発表されているとき、その関係性が
６行目と７行目に入力される。このとき、関係性記述としては、近似式が入力されるとよ
い。近似式を求めるためには、例えば最小二乗法による方法など、周知の方法を採用する
ことができる。図２では、４行目以降の関係性記述の図示を省略する。
【００８８】
　以下同様に、論文Ｙ２に示された物性パラメータＭとＣの関係性が８行目と９行目に、
教科書Ｘ２に示された理論式から導かれる、物性パラメータＫとＪ、ＫとＬ、ＪとＬ、Ｌ
とＪの関係性が１０行目から１４行目に、その他、理論的あるいは経験的に知られている
物性パラメータＩとＫ、ＧとＣ、ＧとＦ、ＧとＩ、ＩとＦ、ＬとＨ、ＧとＨの関係性が１
５行目から２２行目に、それぞれ入力されている。
【００８９】
　原因側物性パラメータと結果側物性パラメータの対、即ち、第１列と第２列が、物性パ
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ラメータ関係性データベース１となる。結果側物性パラメータとそれに対応する関係記述
、即ち、第２列と第３列から、影響因子データベース５を構成することができる。
【００９０】
　結果側物性パラメータとそれに対応する関係記述から、その結果側物性パラメータがい
かなる影響因子に依存するか、さらに如何なる関係性を有するかを抽出することができる
。抽出する依存性情報としては、依存関係の有無の他、相関の極性（正の相関か負の相関
か）、さらに、関係性の種類まで含めて、例えば、線形よりも緩やかに増加／減少、線形
で増加／減少、べき乗（２乗、３乗、…）で増加／減少、指数的に増加／減少を抽出して
、影響因子データベース５を構成することができる。図２に例示した入力フォーム２０に
おいて、関係性記述にcontent mathMLなどを使って、例示したｆ、ｇなどではなく具体的
な数式そのものが記述されていれば、数式変形によって上述のような関係性の種類を抽出
することができる。一方、例示したように、ｆ、ｇなど関数の内容を記述しない場合であ
っても、依存関係の有無は抽出することができる。
【００９１】
　このような処理を、探索システム１０とは切り離したシステムで行って、構成された物
性パラメータ関係性データベース１と影響因子データベース５とを探索システム１０に保
持することができる。一方、入力フォーム２０に例示したような表そのものを、表形式の
データベースとして探索システム１０に保持してもよい。
【００９２】
　＜影響因子データベースの構成例＞
　影響因子データベース５は、環境記述データベース１１、形態記述データベース１２お
よびサイズ記述データベース１３のように、下位概念の影響因子ごとに区分して構成する
と、より好適である。
【００９３】
　環境記述データベース１１は、温度、圧力、電界および磁界のうちの少なくとも１つを
影響因子として含み、複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存する物性パラメー
タについて、その依存関係を示す依存性情報を対応付けて記憶する。環境記述データベー
ス１１に保持される影響因子は、物質が置かれている環境を表す因子であって、当該物質
の物性もしくは物性パラメータに影響を与える場合がある。
【００９４】
　形態記述データベース１２は、球状、柱状、線状、クラスタ、表面積／体積比、配向方
向および分散度のうちの少なくとも１つを影響因子として含み、複数の物性パラメータの
うち当該影響因子に依存する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情報を
対応付けて記憶する。形態記述データベース１２に保持される影響因子は、物質の形状や
状態を表す影響因子である。その物質の形状や状態が、当該物質の物性もしくは物性パラ
メータに影響を与える場合があるので、これを影響因子の一種として位置づけることがで
きる。
【００９５】
　サイズ記述データベース１３は、長さ、径、ナノ、マイクロおよびバルクのうちの少な
くとも１つを影響因子として含み、前記複数の物性パラメータのうち当該影響因子に依存
する物性パラメータについて、その依存関係を示す依存性情報と対応付けて記憶する。形
態記述データベース１２に保持される影響因子が物質の形状や状態を表すのに対して、サ
イズ記述データベース１３には、その形状や状態の大きさを表す影響因子が保持される。
例示した「長さ」「径」は絶対値を与えることができる影響因子であるのに対し、「ナノ
」「マイクロ」「バルク」はピンポイントの絶対値ではなく、ある程度の値の範囲を表す
影響因子である。前者は、例えば物性パラメータを規定する数式中に変数として含まれて
、定量的な関係性を呈する場合があるので、そのような影響因子である。一方、後者は、
例えば、バルク状態では発現していなかった性質がナノサイズの微細構造になったときに
初めて発現する場合があるので、そのような場合の物質の大きさを表す影響因子である。
このようにいずれも物質の形状や状態の大きさを表す影響因子であるので、同じサイズ記



(16) JP 2020-64338 A 2020.4.23

10

20

30

40

50

述データベース１３に保持する実施形態を例示したが、概念的には多少異なるので、２つ
のデータベースに区分して保持するように構成してもよい。
【００９６】
　これにより、影響因子データベースが異なる概念の下位のデータベースに区分され、物
性パラメータの影響因子の依存性を、表示または探索結果の絞り込みに利用する際に、ユ
ーザーの利便性を向上することができる。
【００９７】
　＜ハードウェア／ソフトウェア実装形態＞
　本発明の探索システム１０は、記憶装置と計算機を備えたハードウェアシステム上に、
ソフトウェアとして機能構築される。
【００９８】
　図９は、本発明の探索システム１０が実装されるハードウェアシステムの一例を示すブ
ロック図である。
【００９９】
　サーバー１００とユーザー側のワークステーション１１０，１２０が、インターネット
などのネットワーク２００に接続されている。サーバー１００は、計算機１０１、記憶装
置１０２、ネットワークインターフェース１０３、入力部１０４及び表示部１０５を有す
る。ユーザー側のワークステーション１１０，１２０もそれぞれ、計算機１１１，１２１
、記憶装置１１２，１２２、ネットワークインターフェース１１３，１２３、入力部１１
４，１２４及び表示部１１５，１２５を有する。
【０１００】
　探索システム１０は、例えば、物性パラメータ関係性データベース１がサーバー１００
側の記憶装置１０２に保持され、グラフ生成部２とグラフ探索部４が計算機１０１上で動
作するソフトウェアとして実現される。グラフ３は計算機１０１の主メモリ上に展開され
てもよいし、記憶装置１０２に保持されてもよい。影響因子データベース５もサーバー１
００側の記憶装置１０２に保持され、影響判定部６と探索結果出力部７もサーバー側の計
算機１０１上で動作するソフトウェアとして実現される。ユーザーは、探索条件をユーザ
ー側のワークステーション１１０，１２０からネットワーク２００経由で送信し、探索結
果を受信する。サーバー側のワークステーション１００をユーザーが直接操作することが
できるように構成してもよい。その場合、ユーザー側のワークステーション１１０，１２
０及びネットワーク２００は省略してもよい。
【０１０１】
　別の態様として、物性パラメータ関係性データベース１をサーバー１００側の記憶装置
１０２に保持し、グラフ生成部２とグラフ探索部４を計算機１０１上で動作するソフトウ
ェアとして実現し、影響因子データベース５をユーザー側のワークステーション１１０，
１２０の記憶装置１１２，１２２上に保持し、影響判定部６と探索結果出力部７もユーザ
ー側の計算機１１１，１２１上で動作するソフトウェアとして実現してもよい。影響因子
データベース５はサーバー１００側の記憶装置１０２に保持しておき、利用するユーザー
があるときに、そのユーザー側のワークステーションに転送するようにしてもよい。
【０１０２】
　〔実施形態２〕＜影響因子の依存性情報の表示＞
　探索システム１０において、探索結果出力部７は、グラフ探索部４から出力される探索
結果を複数のノード及びエッジを含む１以上の経路または部分グラフとして表示し、合わ
せて、影響判定部６が依存関係を有すると判定した物性パラメータに対応するノードにつ
いて、その依存性情報を表示することができる。依存性情報は、依存関係の有無だけでも
よいし、上述したような関係性についての情報であってもよい。
【０１０３】
　これにより、ユーザーは探索結果の中から探索の目的に合致する物性関係を抽出する際
に考慮すべき情報が表示されるため、ユーザーの利便性が向上される。
【０１０４】
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　図３は、実施形態２に係る探索システム１０による影響因子の依存性情報の表示につい
ての説明図である。
【０１０５】
　影響因子データベース５は、上述のように、環境記述データベース１１、形態記述デー
タベース１２およびサイズ記述データベース１３に区分された下位概念のデータベースを
含んで構成されている。必ずしも区分する必要はない。また、例示した３つの区分以外の
区分や、区分に分類されない影響因子が影響因子データベース５に含まれてもよい。
【０１０６】
　グラフ探索部４から出力される探索結果２１は、部分グラフとして表示される。物性パ
ラメータがノードに対応し、関係性を有する物性パラメータ対に対応する２個のノードが
、エッジによって接続されている。探索結果２１が複数の経路である場合も、通常は始点
と終点が共通なので、結果的には部分グラフで表示されることとなる。
【０１０７】
　影響因子の依存性情報をこの探索結果と合わせて表示するには、種々の態様を取り得る
。以下にいくつかの態様について説明する。
【０１０８】
　＜影響因子を追加ノードとした依存性情報の表示＞
　探索結果出力部７は、影響判定部６が依存関係を有すると判定した影響因子を新たなノ
ードとして追加して表示し、追加した新たなノードと、当該影響因子に依存する物性パラ
メータに対応するノードとの間に新たなエッジを追加して表示する。追加された新たなエ
ッジが、依存関係があることを示す表示となっている。図３に示した例では、ノードｂ、
ｄ及びＴが追加され、さらに依存関係表示領域２２を設けて、依存関係を示すエッジが追
加されている。影響因子データベース５の枠線、環境記述データベース１１、形態記述デ
ータベース１２およびサイズ記述データベース１３の区分は、必ずしも表示する必要はな
いが、表示することによって、ユーザーの視認性を向上することができる。ノードＡ，Ｂ
，Ｆに対応する物性パラメータが温度Ｔに依存することを示すために、ノードＴが追加さ
れ、ノードＴ－Ａ間、Ｔ－Ｂ間、Ｔ－Ｆ間にそれぞれエッジ（破線）が表示されている。
また、ノードＡ，Ｎに対応する物性パラメータが、形態として球状のときにサイズとして
直径ｄに依存することが、ノードｂ、ｄ、及びノードｂ－Ａ間、ｂ－Ｎ間、ｄ－Ａ間、ｄ
－Ｎ間それぞれのエッジ（１点鎖線）が追加されて表示されている。
【０１０９】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がより向上する
。例えば、ノードＡに対応する物性パラメータを制御して、ノードＢに対応する物性パラ
メータを最適化しようとする場合に、経路Ａ－Ｎ－Ｂを原理とした制御を行うと、ノード
Ｎに対応する物性パラメータが直径ｄに依存して変動する可能性があることがわかる。こ
のような変動が好ましくない場合には、他の経路、Ａ－Ｃ－Ｆ－ＢやＡ－Ｋ－Ｅ－Ｂをす
べきであることがわかる。
【０１１０】
　＜影響因子の指定＞
　探索結果出力部７は、影響判定部６が依存関係を有すると判定した影響因子のうち、１
または複数の影響因子を外部から指定することができるように構成することができる。依
存関係がある影響因子が多数であるときにエッジが輻輳して視認性が低下する場合に有効
である。また、ユーザーが関心のある影響因子についての依存関係に絞って表示すること
ができるので、視認性が向上する。
【０１１１】
　図４及び図５は、指定された影響因子についての依存関係に絞って表示した表示例を示
す説明図である。図４は形態、形態に属する球状（ノードｂに対応）、サイズに属する直
径（ノードｄに対応）が選択された例である。ノードｂ、ｄ、及びｂ－Ａ間、ｂ－Ｎ間、
ｄ－Ａ間、ｄ－Ｎ間の各エッジが残され、Ｔ－Ａ間、Ｔ－Ｂ間、Ｔ－Ｆ間の各エッジは表
示されない。ノードＴは例示するように表示されたまま残してもよい。表示されたまま残
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っているノードTは、指定をノードｄ、ＤからノードＴに変更するような操作をユーザー
に提供する場合のアイコン表示として利用することができる。図５は環境に属する温度Ｔ
が選択された例である。同様であるので、詳しい説明を省略する。
【０１１２】
　このように、ユーザーが指定する影響因子の物性への寄与のみが可視化され、ユーザー
の利便性が向上する。
【０１１３】
　一方、ユーザーに関心のある影響因子を指定する機能を使わずに、探索結果である部分
グラフを構成するすべてのノードに対応する物性パラメータのそれぞれに影響するすべて
の因子からの依存性情報を出力することによって、ユーザーに気付きの機会を提供するこ
とができる。例えば、選択しようとする経路の途中の物性パラメータが、意外な影響因子
に強い依存性を有していて、実は適切な経路でないこと気付くような場合である。
【０１１４】
　影響因子の指定を可能とする場合と、指定しない場合の、両方の利点を活かすために、
存在するすべての関係性を表示した上で、選択した影響因子の依存性情報を強調表示する
など、優先度に差をつけて表示することができる。ユーザーの関心の強い因子の影響を強
調表示しながらも、他の因子の影響も合わせて表示されるため、ユーザーが想定していな
かった因子の影響にも気付きの機会が与えられる。
【０１１５】
　＜探索結果に含まれるノードへの、影響因子の依存性情報の表示＞
　本実施形態２の探索システム１０において、探索結果出力部７は、影響判定部６が１ま
たは複数の影響因子の依存関係を有すると判定した物性パラメータについて、対応するノ
ード及び／またはエッジに、対応する依存性情報を表示することができる。
【０１１６】
　依存性情報としては、依存関係の有無の他、相関の極性（正の相関か負の相関か）、さ
らに、関係性の種類まで含めて、例えば、線形よりも緩やかに増加／減少、線形で増加／
減少、べき乗（２乗、３乗、…）で増加／減少、指数的に増加／減少に区分して扱うこと
ができる。例えば、図４，５に例示した表示において、影響因子に対する依存性を有する
側のノードに、依存性情報を表示することができる。これに代えて、対応するエッジに依
存性情報を表示することもできる。さらにはノードの表示とエッジの表示の組み合わせに
よって、多様な依存性情報を表示できるように構成してもよい。
【０１１７】
　図６は、ノードへの影響因子の依存性情報を表示する態様の例を示す説明図である。
【０１１８】
　関係性の種類に応じてノードの表示を変えることにより、関係性の種類を表示すること
ができる。表示方法として２種類を例示した。ノードの色によって関係性の種類を表示す
る例と、ノードの線種によって関係性の種類を表示する例である。
【０１１９】
　関係性の種類に応じてエッジの表示を変えることにより、関係性の種類を表示すること
もできる。ある物性パラメータがある影響因子に依存するとき、その物性パラメータに対
応するノードが探索結果に含まれており、その影響因子に対応するノードが新たに追加さ
れ、この２つのノード間にエッジが追加されたとき、そのエッジの色や線種によって、関
係性の種類を表すことができる。図示は省略するが、図６と同様の色、または線種による
表示を採用することができる。
【０１２０】
　ノードについての表示、エッジについての表示、関係性の種類に基づく色と線種の使い
分けのすべてまたは一部を組み合わせることによって、関係性の種類を表すように構成し
てもよい。
【０１２１】
　図７は、探索結果である部分グラフに、影響因子依存性のあるノードに依存性情報を表
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示した例を示す説明図である。図５に示した例では、対応する物性パラメータが温度依存
性を有するノードＡ，Ｂ，Ｆそれぞれに、影響因子の１つである温度Ｔに対応するノード
Ｔからのエッジを表示するもので、依存性の有無（依存性があること）がわかるに留まる
。これに対して、図７に示した例では、依存性を有するノードごとにその依存性情報とし
て関係性の種類を表示している。ノードＡには「線形よりも緩やかに減少」、ノードＢに
は「線形で増加」、ノードＦには「指数的に増加」が、それぞれ示されている。ユーザー
が経路Ａ－Ｃ－Ｆ－Ｂを選択しようとしているときに、ノードＦに対応する物性パラメー
タが温度の上昇に対して指数関数的に増加する依存性を有していることが、探索結果に追
加情報として示されるので、そのような物性が探索で目標としている材料の特性として許
容できるかどうかを検証することができる。
【０１２２】
　図７に示した例では、依存性情報をノードに表示できる影響因子の数は１個であるが、
図６にある色による依存性情報の表示を組み合わせれば、１個のノードに表示できる影響
因子の数は２個に増やすことができる。このように、表示方法の工夫次第で複数の影響因
子の依存性情報を同時に表示することができる。
【０１２３】
　一方、依存性情報として相関の極性、即ち正の相関か、負の相関かだけを表示するよう
にしてもよい。表示が単純化されるので、視認性が向上する。また、ノードではなく影響
因子に対応するノードから物性パラメータに対応するノードへのエッジの表示を変えるこ
とによって相関の極性を表示するように構成することもできる。これにより、複数の影響
因子の依存性情報を同時に表示しても、表示が必要以上に煩雑になるのを防止することが
できる。
【０１２４】
　＜物性探索例＞
　具体的な物性探索の例について説明する。
【０１２５】
　図８は、実施形態２に係る物性探索の具体例を示す説明図である。
【０１２６】
　グラフ探索部４から出力される探索結果２１には、酸化物と溶融金属との接合における
物性パラメータの関係性を示す部分グラフが示されている。また、影響因子として酸素分
圧と溶融金属蒸気圧に対応するノードが示され、それぞれと関係性を有する物性パラメー
タのノードとの間にエッジが表示されている。
【０１２７】
　探索結果２１であるこの部分グラフからは、以下の３点を読み取ることができる。
【０１２８】
　酸化物と溶融金属との接合において、接触角が濡れ性の指標であること
　接触角は界面エネルギー、吸着エネルギー、生成エンタルピーに順次関係性を有するこ
と
　接触角は表面エネルギーとの間で関係性を有すること
　影響因子と物性パラメータの関係性としては、酸素分圧と生成エンタルピー、酸素分圧
と表面エネルギー、溶融金属蒸気圧と表面エネルギーとがそれぞれ関係性を有することが
示されている。
【０１２９】
　通常、生成エンタルピーはハンドブックに値が載っている標準状態のものを使うが、ユ
ーザーは図８のように表示された結果から、影響因子である酸素分圧により生成エンタル
ピーが影響を受けることに気付く。ユーザーはさらに、その影響により、吸着エネルギー
、界面エネルギー、接触角、濡れ性にも、酸素分圧の影響が及ぶことに気付く。その結果
ユーザーは、本来、濡れ性が酸素分圧に依存性を持つことは好ましくないが、生成エンタ
ルピーの酸素分圧依存性は避けられないことを理解する。そこで、ユーザーは、接合させ
るときのプロセス雰囲気を制御することにより、酸素分圧の影響を補償するという解決手
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段に想到する。即ち、図８に表示された結果から、表面エネルギーが酸素分圧だけでなく
溶融金属蒸気圧にも依存することがわかる。このことから、ユーザーは、「プロセスに溶
融金属の蒸気を充満させることで、接触角に対して酸素分圧による負の影響が有ったとし
て、その負の影響を溶融金属蒸気圧により接触角とつながる溶融金属の表面エネルギーを
制御することにより補償する」という方法で解決することができる。
【０１３０】
　このように、物性パラメータ間の関係性に加えて影響因子の物性への寄与を可視化する
ことによって、ユーザーに気付きの機会を提供し、物性探索システムの利便性を向上する
ことができる。
【０１３１】
　〔実施形態３〕＜影響因子の寄与を考慮した探索結果の絞り込み＞
　実施形態２では上述通り、影響判定部６が依存関係を有すると判定した物性パラメータ
に対応するノードについて、その依存性情報を表示する。これに対して、本実施形態３の
探索システム１０において、探索結果出力部７は、グラフ探索部４から出力された探索結
果のうち、指定された探索限定条件を満たす経路または部分グラフを優先的に出力する。
これを実現するために、探索結果出力部７は、外部から探索限定条件を指定することがで
きるように構成される。ここで、探索限定条件とは、影響判定部６が依存関係を有すると
判定した影響因子のうち１または複数の影響因子と当該影響因子に対応する依存性情報に
ついて規定される条件である。例えば、正の温度依存係数をもつ物性パラメータのみを経
由する経路を抽出したい場合に、影響因子として温度Ｔ、依存性情報として正の相関を含
んだ、探索限定条件が指定される。
【０１３２】
　探索結果のうち、指定された探索限定条件を満たす経路または部分グラフは、優先的に
出力される。探索限定条件を満たす経路または部分グラフのみが出力されるように構成し
てもよいし、探索結果全体が表示される中で、探索限定条件を満たす経路または部分グラ
フが強調表示されるように構成してもよい。
【０１３３】
　これにより、ユーザーが指定する影響因子の物性への寄与を考慮した探索経路または部
分グラフが優先的に探索結果として出力され、ユーザーの利便性が向上する。
【０１３４】
　〔実施形態４〕＜探索方法＞
　以上のように実施形態１～３で説明した本発明の探索システム１０は、実施形態１の「
ハードウェア／ソフトウェア実装形態」において図９を引用して説明したとおり、記憶装
置と計算機を備えたハードウェアシステム上に、ソフトウェアとして機能構築することが
できる。したがって、本発明は、記憶装置と計算機を備えたハードウェアシステムを利用
する探索方法として位置付けることができる。
【０１３５】
　図１０は、本発明の探索方法の構成例を示すフローチャートである。
【０１３６】
　本発明の探索方法は、記憶装置を備える計算機上で動作するソフトウェアによって実装
され、物性パラメータ関係性データベース１を参照するグラフ生成ステップ（Ｓ１）と、
探索条件入力ステップ（Ｓ２）と、グラフ探索ステップ（Ｓ３）と、影響因子データベー
ス５を参照する影響判定ステップ（Ｓ４）と、探索結果出力ステップ（Ｓ５）とを含む探
索方法であって、以下のように構成される。物性パラメータ関係性データベース１と影響
因子データベース５とは、同じ記憶装置に保持されていても、異なる記憶装置に保持され
てもよい。
【０１３７】
　物性パラメータ関係性データベース１は、関係性を有する物性パラメータの複数のパラ
メータ対を、例えば図９の記憶装置１０２に保持する。グラフ生成ステップ（Ｓ１）は、
物性パラメータ関係性データベース１に記憶されるパラメータ対に含まれる複数の物性パ
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ラメータをノードとしそのパラメータ対に対応するノード間をエッジとするグラフを生成
する。グラフ探索ステップ（Ｓ３）は、探索条件入力ステップ（Ｓ２）から与えられる探
索条件に基づいてグラフを探索し、探索条件を満たす複数のノード及び複数のエッジによ
って構成される１以上の経路または部分グラフを探索結果として出力する。
【０１３８】
　影響因子データベース５では、物性パラメータ関係性データベース１に記憶される複数
の物性パラメータのうちの少なくとも１個の物性パラメータと、当該物性パラメータが依
存性を有する１以上の影響因子と、その依存関係を示す依存性情報とが対応付けられてい
る。実施形態１において図２及び図３を引用して説明したのと同様である。
【０１３９】
　影響判定ステップ（Ｓ４）は、グラフ探索ステップ（Ｓ３）から出力される探索結果に
含まれるノードに対応する物性パラメータが、少なくとも１つの影響因子に依存性を有す
るか否かを判定する。探索結果出力ステップ（Ｓ５）は、その探索結果とともに、影響判
定ステップ（Ｓ４）で依存性を有すると判定された物性パラメータと影響因子の組み合わ
せとその依存性情報とを出力する。
【０１４０】
　これにより、関係性を有する物性パラメータの対をエッジによって接続されたノード対
に対応付けたグラフを探索する物性探索方法において、物性ではない因子（影響因子）の
影響を探索に反映させることができる。何らかの影響因子に依存する物性パラメータが探
索結果に含まれているときには、その物性パラメータがどの影響因子にどのような依存関
係を有するかという依存性情報が、探索結果とともに出力されるので、ユーザーは探索結
果の中から、所望の特性を有する物質・材料またはその製造方法を、より効率的に抽出す
ることができる。
【０１４１】
　影響因子データベース５は、実施形態１の「影響因子データベースの構成例」で説明し
たとおり、環境記述データベース１１、形態記述データベース１２およびサイズ記述デー
タベース１３のように、下位概念の影響因子ごとに区分して構成すると、より好適である
。詳細な説明は、重複するので省略する。
【０１４２】
　＜影響因子の依存性情報の表示＞
　探索結果出力ステップ（Ｓ５）は、グラフ探索ステップ（Ｓ３）から出力される探索結
果を複数のノード及びエッジを含む１以上の経路または部分グラフを表示し、合わせて、
影響判定ステップ（Ｓ４）で依存関係を有すると判定された物性パラメータに対応するノ
ードについて、依存性情報を表示することができる。
【０１４３】
　これにより、ユーザーは探索結果の中から探索の目的に合致する物性関係を抽出する際
に考慮すべき情報が表示されるため、ユーザーの利便性が向上される。
【０１４４】
　依存性情報の表示方法の一例について説明する。探索結果出力ステップ（Ｓ５）は、影
響判定ステップ（Ｓ４）で依存関係を有すると判定された影響因子を新たなノードとして
追加して表示し、追加したノードと当該影響因子に依存する物性パラメータに対応するノ
ードとの間に新たなエッジを追加して表示することができる。
【０１４５】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がより向上する
。
【０１４６】
　その他の作用効果については、実施形態２において、図３，図４，図５を引用して説明
したのと同様であるので、詳しい説明は省略する。
【０１４７】
　依存性情報の表示方法の別の例について説明する。探索結果出力ステップ（Ｓ５）は、
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影響判定ステップ（Ｓ４）で少なくとも１つの影響因子の依存関係を有すると判定された
物性パラメータについて、対応するノードに対応する依存性情報を表示することができる
。
【０１４８】
　実施形態２において、図６を引用して説明したのと同様に、ノードの枠線及び／または
エッジの色や線種によって依存関係を区分して表示してもよい。また、ノードに表示する
依存性情報として、相関の正／負をのみを表示するように構成してもよい。
【０１４９】
　これにより、影響因子の物性への寄与が可視化され、ユーザーの利便性がさらに向上す
る。
【０１５０】
　実施形態２の「影響因子の指定」で説明したのと同様に、探索結果出力ステップ（Ｓ５
）は、影響判定ステップ（Ｓ４）が依存関係を有すると判定した影響因子のうち、１また
は複数の影響因子を外部から指定することができるように構成することができる。依存関
係がある影響因子が多数であるときにエッジが輻輳して視認性が劣化する場合に、表示を
簡略化して視認性を回復するのに有効である。また、ユーザーが関心のある影響因子につ
いての依存関係に絞って表示することができるので、視認性が向上する。
【０１５１】
　図１１は、本実施形態４の探索方法の一変形例のフローチャートである。
【０１５２】
　図１０に示した本実施形態４の探索方法に、影響因子指定ステップ（Ｓ６）が追加され
ることにより、影響判定ステップ（Ｓ５）で依存関係を有すると判定された影響因子のう
ち、１または複数の影響因子が外部から指定され、探索結果出力ステップ（Ｓ５）では、
影響因子指定ステップ（Ｓ６）で指定された影響因子についての依存性情報を表示し、指
定されなかった影響因子についての依存性情報を表示から除外する。
【０１５３】
　これにより、ユーザーが指定する影響因子の物性への寄与のみが可視化され、ユーザー
の利便性がさらに向上する。
【０１５４】
　実施形態３の「影響因子の寄与を考慮した探索結果の絞り込み」で説明したのと同様に
、探索結果出力ステップ（Ｓ５）は、グラフ探索ステップ（Ｓ３）から出力された探索結
果のうち、指定された探索限定条件を満たす経路または部分グラフを優先的に出力するこ
とができる。
【０１５５】
　図１２は、本実施形態４の探索方法の別の変形例のフローチャートである。図１０に示
した本実施形態４の探索方法に、探索条件限定ステップ（Ｓ７）が追加される。探索条件
限定ステップ（Ｓ７）では、影響判定ステップ（Ｓ４）で依存関係を有すると判定された
影響因子のうち１または複数の影響因子と当該影響因子に対応する依存性情報とを含む探
索限定条件が外部から指定され、探索結果出力ステップ（Ｓ５）は、グラフ探索ステップ
（Ｓ３）から出力された探索結果のうち、探索条件限定ステップ（Ｓ７）で指定された探
索限定条件を満たす経路または部分グラフを優先的に出力する。これにより、ユーザーが
指定する影響因子の物性への寄与を考慮した探索経路または部分グラフが優先的に探索結
果として出力され、ユーザーの利便性が向上する。実施形態３において、説明したのと同
様であるので、以下の詳しい説明は省略する。
【０１５６】
　以上本発明者によってなされた発明を実施形態に基づいて具体的に説明したが、本発明
はそれに限定されるものではなく、その要旨を逸脱しない範囲において種々変更可能であ
ることは言うまでもない。
【符号の説明】
【０１５７】



(23) JP 2020-64338 A 2020.4.23

10

20

　１　物性パラメータ関係性データベース
　２　グラフ生成部
　３　グラフ
　４　グラフ探索部
　５　影響因子データベース
　６　影響判定部
　７　探索結果出力部
　１０　探索システム
　１１　環境記述データベース
　１２　形態記述データベース
　１３　サイズ記述データベース
　２０　入力フォーム
　２１　探索結果
　２２　依存関係表示領域
　１００　サーバー
　１１０、１２０　ワークステーション
　１０１、１１１、１２１　計算機
　１０２、１１２、１２２　記憶装置
　１０３、１１３、１２３　ネットワークインターフェース
　１０４、１１４、１２４　入力部
　１０５、１１５、１２５　表示部
　２００　ネットワーク

【図１】 【図２】
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【図９】 【図１０】
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