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公益財団法人高輝度光科学研究センター 
利用推進部 

 
 
 2016A 期に採択された長期利用課題について、
2017B期に2年間の実施期間が終了したことを受け、
第 62 回 SPring-8 利用研究課題審査委員会長期利用
分科会（2017年12月12日および15日開催）によ
る事後評価が行われました。 
 事後評価は、長期利用分科会が実験責任者に対しヒ
アリングを行った後、評価を行うという形式で実施し、
SPring-8 利用研究課題審査委員会で評価結果を取り
まとめました。以下に評価を受けた課題の評価結果を
示します。研究内容については本誌の「最近の研究か
ら」に実験責任者による紹介記事を掲載しています。 
 なお、2016A 期に採択された長期利用課題 4 課題
のうち 3課題の評価結果は、「SPring-8/SACLA 利用
者情報」Vol.23 No.3（2018年8月号）およびVol.23 
No.4（2018年11月号）に掲載済です。 
 

課題名 量子ビーム実験・理論計算とデータ科学
の融合による非晶質物質の体系的な理解 

実験責任者（所属） 小原 真司（物質・材料研究機構） 
採択時課題番号 2016A0130 
ビームライン BL01B1、BL04B2 

利用期間／配分総シフト 2016A～2017B／114シフト（BL01B1：36シフト、BL04B2：78シフト） 
 
［評価結果］ 
 本課題の申請時には、液体を含む不規則系物質およ
びナノ粒子の構造の体系的な解析手法の提案と、その
結果をデータベース化することによる体系的な理解
が目標に掲げられ、さらにはデータ科学を援用するこ
とにより、新しい材料設計手法につなげることを目指
すとされていた。これに対し、採択時の審査において、
目標達成に向けた具体的な研究計画が明確でないこ
とから、研究テーマを不規則系物質の構造的特徴の解
明に絞ることが実施の条件として付された経緯があ
る。 

 本長期利用課題中には、（1）熱膨張係数異常を示す
ZnO-P2O5ガラスの三次元構造の解明、（2）永久高密
度化シリカガラスのトポロジー解析などの研究が実
施された。（1）では、X線回折、EXAFS、中性子回折
など複数の量子ビーム手法の組み合わせと、大規模な
リバースモンテカルロ解析によって、熱膨張係数の異
常の原因とみられるネットワーク構造の相違を可視
化することに成功した。（2）では、高温高圧合成によ
って、これまでに例のない高密度シリカガラスの合成
に成功するとともに、パーシステントホモロジー解析
という新手法を用いた構造解析手法を適用すること
によって、高密度化を可能にするガラス構造のトポロ
ジーを決定することができた。 
 これらは、個々の不規則系の構造的特徴を解明し、
物性の理解につながる知見を得たという点で、基礎的
研究分野への貢献として優れた成果である。一部未発
表の内容もあるが、それらが出版されれば、採択時に
想定された研究課題を達成したものと評価できる。し
かしながら、あくまで成果は個別的であり、申請時の
目標とされた体系的な理解の構築やマテリアルイン
フォマティクスの展開には至っていない。金属ガラス、
アモルファスシリコン、シリカガラス、液体の各構造
因子を、散乱ベクトルQの代わりに、最近接距離ｄと
乗じたQdの関数として表示することにより、非晶質
物質の構造を系統的に整理する手がかりを示しては
いるものの、これを端緒にした今後の展開が見通せる
段階とはいえない。採択時のコメントとして、利用期
ごとのビームタイム申請では実験目的と実験内容の
詳細が具体的に説明された申請書の提出が求められ
ていたが、実際に提出された申請書においても、具体
的な実験計画の記載が明確ではなかった。当初の目標
達成に向かうためには、明確な研究戦略の構築が必要
であろう。 
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