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1-1.研究開発の背景 

分子設計による非天然糖アルコール化合物 
の蓄熱密度と炭素鎖長との相関関係 

化学蓄熱材として期待されるアルカリ土類金属 
酸化物（MgO）の表面水和反応 

• 公共データ、学術データ、Webデータとの連携
• 関連論文の調査、ネットワーク解析

熱関連材料データ
ベースシステム

• 収録熱物性データ、表示、解析
• 高品位データセットの整備物性・数値データ

• 計算シミュレーションとの連携
• 分室企業との連携

プロジェクト内の情報
共有
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未利用熱エネルギーの利用技術を革新するための材料開発を効率的に進めるためには、目標値（断熱技術で
は熱伝導率、蓄熱技術においては蓄熱密度や反応温度、熱電発電技術では無次元性能指数など）を達成する
材料探索と設計に加えて、新規材料を部素材とするモジュール設計に必要な多角的・体系的な熱関連物質に
ついての情報が必要であり、熱関連材料の各種熱物性情報と関連データを収集し、プロジェクト内外でデー
タを共有するプラットフォームとして機能するデータベース整備が求められている。 
 
また実験データが存在しない場合も多く、一例として高密度蓄熱を達成する蓄熱材を例とするなら、有望な
候補材料ですら蓄熱機構の不明な物質は依然として多く、このような場合には熱関連材料に関するデータ
ベース整備に加えて、各種計算シミュレーションが連携した物質探索が必須となる。 



1-2.研究開発の目的、目標 
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計算機による熱関連材料の物性解析、そして 
候補化合物の分子モデリングと新機能デザイン 

温度（℃） 
各種の材料研究において、計算シミュレーションによる材料スクリーニング技術が大
きく期待されている。候補材料を効率的に探索するための計算シミュレーション技術
の開発を行いつつ、具体的な物質に対してシミュレーション解析を実行する。 

熱関連材料データベースは、未利用熱エネルギー革新的活用技術研究開発プロジェクト遂行に有用な熱関
連材料・部素材の各種熱物性情報を収集し、熱マネージメント材料開発の共通基盤として寄与する。 

TherMATの研究課題
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2-1.研究開発体制 

国立研究開発法人 
産業技術総合研究所

　　

材料・化学領域

機能材料コンピュテーショナルデザイン研究センター 



[1] 熱関連材料の計算シミュレーション




[2] 熱関連材料データベースの開発
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2-2.研究開発内容：PropertiesDB Web 公開 

未利用熱エネルギー革新的活用技術研究組合
（TherMAT）においては、熱関連材料開発の基礎と
なる基盤情報として、関連する物質・材料の熱的特
性、化学組成を収録した「熱関連材料データベース
（PropertiesDB Web）」の整備を進めている。 

 
Landolt Börnstein や NBS Tables of Chemical 
Thermodynamics、電子技術総合研究所調査報告な
どに記載された有機／無機化合物の標準熱力学データ
等をデジタル化し熱関連材料データベースに収録し、
TherMAT HP 上を通して一般ユーザ向けに公開。 

 
https://thermatdb.securesite.jp/Achievement/

PropertiesDBtop.html  
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3-1.研究開発成果：PropertiesDB Webシステム掲載データ（１） 

Landolt Börnstein ： Group IV Macroscopic properties of matter,Vol 8, Enthalpies of Fusion and Transition of Organic compounds より引用   

Preface より 
“ Experimental data on the enthalpies of solid‒solid and solid‒liquid transitions  
for organic compounds is critically important from both a scientific and practical  
point of view. A knowledge of these properties is necessary to calculate energy  
balances for solid and liquid transfers and transitions during production 

processes in the chemical and related industries “  
 

オリジナルデータを整理確認して PropertiesDB Webへと収録 
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3-1.研究開発成果：PropertiesDB Webシステム掲載データ（２） 

原著論文： The NBS Tables of Chemical Thermodynamic Properties: Selected Values for Inorganic and C1 and C2 Organic Substances in SI Units    

Summary より 
“ The NBS Tables of Chemical Thermodynamic Properties is a collection of  

thermodynamic properties, published in book form, consisting of 103 tables with  
14330 critically evaluated species. The tables were originally published as a series  
of NBS2 Technical Notes. Enthalpy of formation, ΔfH°, Gibbs energy of formation, 
 ΔfG°, entropy, S°, heat capacity at constant pressure, Cp°, all at 298.15 K, and  

the enthalpy difference, [H°(298) ‒ H°(0)] are provided where known.“  

オリジナルデータを整理確認して 
PropertiesDB Webへと収録 
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3-1.研究開発成果：PropertiesDB Webシステム掲載データ（３） 

蓄熱および蓄熱材に関する調査報告, 電子技術総合研究所調 査報告第196号，pp.60-136. :無機化合物、有機化合物の融点 より引用     

オリジナルデータをデジタル化、整理確認の上で 
PropertiesDB Webへと収録 

08/14 



3-1.研究開発成果：PropertiesDB Webシステム　表示検索パネル機能 

PropertiesDB Web 初期起動画面 

元素比で

検索する場合




元素記号の

選択と

組成を指定








化学式で

検索する場合


名前で

検索する場合


物性値で

検索する場合


複数の条件を設定した場合は、その全てを満たすデータを検索（AND検索） 09/14 



3-1.研究開発成果：PropertiesDB Webシステム　有機化合物の相変化 

PropertiesDB Web 実行画面１（選択＆ズーム表示） 

パネル表示上から物質を絞る場合 
マウスで選択＆ズーム実行が可能 

表示システム下段に選択した物質情報を一括して表示 
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3-1.研究開発成果：PropertiesDB Webシステム　無機化合物の熱力学量１ 

PropertiesDB Web 実行画面２（画面上部 表示パネル２枚） PropertiesDB 上での無機化合物
データ（平衡熱力学量）は標準状態
（２５℃、１気圧）にて収録される
ため、X軸に温度を選択すると、物
性は直線上に表示され、区別のため
に別表示（追加パネル）を活用 
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同時にパネル４枚まで表示可能



・標準生成エンタルピー

・標準生成ギブスエネルギー

・標準エントロピー



・温度（転移温度）

・比熱容量

・転移エンタルピー

・転移エントロピー

・分子量

・元素比




3-1.研究開発成果：PropertiesDB Webシステム　無機化合物の熱力学量２ 

PropertiesDB Web 実行画面３ 
（画面下部 表示パネル２枚＋収録データ） 

検索された物質データは 
表示パネルと同時に、 
収録データ情報を下段の 
テーブル内に詳細表示 
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3-1.研究開発成果：PropertiesDB Webシステム　無機化合物の熱力学量３ 

収録データテーブル上から 
ユーザーが物質を選択すると、 
PubChem サイトで物質情報を 
検索して、別ウィンドウ上で 

外部サイトを表示 

PropertiesDB Web 実行画面４ & PubChem 外部サイトとの接続 

物質を 
選択 
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3-2.まとめと今後の展望 

PropertiesDB Web  専用HPの開設 
 
・DBシステムのデータ構造を再設計し、分散したデータを一括管理 
      → 今後のデータ追加／機能拡張が可能な設計に変更 

・３種類のデータソースを相互参照／検索可能 
 
・DBシステムの物性検索／表示機能を拡張 
 
・PubChemサイト引用機能の追加 
      → 熱物性情報と分子／物質構造情報との紐付け 
 
 
・データ集から可能なデータを収集しDBに追加、および追加データを基にした Web表示／ 
　可視化システムの機能修正／拡張 
 
・PropertiesDB Webシステムと計算化学を活用した高密度蓄熱材探索について応用研究 
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