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マテリアルズ・インフォマティクスのための 

大規模多次元データベースシステムの提案 
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概要：材料科学分野では最近「マテリアルズ・インフォマティクス」という IT を用い研究開発を効率化する取り組
みが活発化してきている．計算機の黎明期より数値シミュレーションが行われていることが示すように本分野は元来
ITリテラシーの高い人材が多い分野でもあり，この取り組みによる研究開発の加速が期待される．ところが，現在，

材料科学分野の研究者には，RDBMSをはじめとする最近のデータ工学の成果はほとんど普及していない状況にある．
よって，これまで導入を阻んできた技術的および環境的要因を明確化し解決しなければ，その状況を打破することは
できないと考えられる．そこで今回，特に技術的要因に着目し，実際の材料科学分野の研究現場において，RDBMS

などのデータ管理システムがどう活用できるかを調査した．本報告では，そのひとつである大規模多次元データベー
スのデータ構造，およびそれに対する典型的なクエリをまとめ，そこに内在する技術的困難とその解決策について，
既存研究との関連をふまえて報告する．また，その一例について，実際の材料科学研究のデータを管理する DB を構

築し，そのフィージビリティを評価した結果について示す． 
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Abstract: Materials Informatics (MI) is an information technology intended for accelerating material science researches, 

worked on eagerly in recent years. Many material science researchers are skillful to information technology, as shown by the fact 

that numerical simulations were developed in the early days of information technologies. So it is being expected that MI will 

drastically contribute to researches of material science. However, results of data engineering such as database systems are seldom 

used for material science in contradiction to the situation. Technical and social factors causing the situation, accordingly, should 

be clarified and addressed on to make a break through. We summarized such factors in this report, especially focusing on the 

technical factors, and we also suggested several use cases of data management systems such as RDBMS. A large-scale 

multi-dimensional-array database system, shown as a representative use case, is detailed in this report. The data structure and 

typical queries of it are summarized to clarify the requirements for the system Latent issues relevant to database systems for MI 

are related to the existing researches as the conclusion. An actual dataset, moreover, was imported into a database system. The 

performance of the system was evaluated to confirm the feasibility and the results are also shown in this report. 
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1. はじめに   

 材料科学分野では，最近「マテリアルズ・インフォマテ

ィクス」(以降，MI)という IT を用い研究開発を効率化する

取り組みが活発化してきた[1]．MI は，従来，実験の試行

錯誤によって発見されてきた材料科学分野の知見を，ICT

技術を用いることでより短期間に導き出そうという試みで

ある．MI において最も主要な役割を占めるものの一つは第

一原理計算をはじめとする，基礎的な物理法則にもとづく

数値シミュレーションにより物理現象を再現する技術であ

る．元来，新材料の開発においては，例えばベースとなる
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金属元素に対して何をどのくらい添加すればよりよい電気

伝導性や塑性などを得られるか，などを実験的に評価する

試みが繰り返し行われているが，これを例えば第一原理計

算で置き換えることができれば，実験を繰り返すよりも時

間的にも費用的にも効率がよくなると考えられる． 

 第一原理計算は基礎的な物理法則以外に仮定をおかず計

算を積み重ねることで結果を得るため，近似計算ができず

長い計算時間がかかってしまう．いくらかの仮定をおいた

としてもその傾向は同様であり，そのため大型並列計算機

を用いて計算が行われるのが一般的である．その状況にあ

って，近年の GPGPU 等の並列計算の発展により，計算可

能な量が増えてきたことが，MI が注目されはじめた要因の

一つともいえる．しかし，MI に注目が集まり，多くの材料

科学研究者が MI のために準備された豊富な計算リソース

を用いて数値シミュレーションを行うようになると，次々

とデータが生産され始める．特に大型計算機の計算結果と
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もなると，そのデータはかなり大規模なものとなることが

予想される．また，従来は仮説検証のために行っていた実

験についても，数値計算結果の検証用途など，データの収

集そのものが目的になることも想定される．さすれば網羅

的にデータを収集しておくなど，データの再利用性を高め

ることが期待される．したがって，RDBMS(Relational 

Database Management System)や KVS(Key Value Store[2])な

どの，いわゆるビッグデータ向けのデータ管理システムが

求められるようになってくると考えられる． 

 ところが現在，材料科学分野の研究者の多くは，第一原

理計算のプログラムや可視化ツールなどを Fortran などの

レガシーな環境を用いて開発しており，RDBMS などのデ

ータ管理システムはほとんど活用されていない．数値シミ

ュレーションが行われていることが示すように本分野は

ITリテラシーの高い人材も少なくないにもかかわらず，デ

ータ管理システムが普及しないのは，いくつかの技術的あ

るいは社会的要因が関連しているものと考えられる． 

 本報告では，この材料科学分野，特に金属材料を対象に

ICT 技術の活用たる MI のために必要となるデータ管理シ

ステムについて，本分野でどのようなデータが用いられて

いるかという観点から要件を整理し，そこにある技術的，

社会的要因について検討する．また，その一つの要素とし

て，RDBMS にて多次元のデータを管理する方策について

提案し，そのフィージビリティを評価するとともに，デー

タ管理技術上の課題について示す． 

2. 材料科学研究におけるデータ管理 

2.1 材料科学分野の研究開発 

 図 1 に材料科学の対象についてまとめたものを示す．材

料科学の対象は多岐に渡っているが，大きくはプラスチッ

ク，ゴム，繊維等の有機材料と，ガラス，セラミック，金

属等の無機材料に分類される．有機材料は炭素 Cを中心に，

水素Hや窒素Nが組み合わさってできる材料の総称である．

一方の無機材料は有機物でない材料全般を指し，金属材料

とセラミックやガラスなどの SiO2 を主原料とする非金属

材料に分類されることが多い．特に金属材料は電気，電子

部品や自動車航空機船舶等の機体など機械類の材料として

広く用いられており，材料科学分野でも大きな位置を占め

る．本報告では，特に金属材料に着目し，データ管理技術

の適用について検討する． 

 金属材料の開発では，金属材料の組成（使用されている

金属元素）や製造プロセス（加熱処理など）を決定して実

際にサンプルを作成し，その材料特性を評価することが行

われている．これらの手順はどのような目的の材料開発か

によって異なっている．表 1 に材料開発における目的とな

りうる材料特性の例を示す．ここに示したとおり，材料特

性としては力学的なもの，電気的なものや化学的なものな

ど種々存在しているが，知られている限りにおいては万能

な金属というものは存在しない．ただし，用途ごとに，経

験則としてどの種の金属が適切か，大まかに知られており，

それを基本として試行錯誤により材料特性の改善を図って

いくこととなる．この試行錯誤の過程では，時として一つ

に数百から数千時間を要するケースもあり（例えば，金属

の経年劣化，疲労特性を評価するには相応の時間をかける

必要がある），試行錯誤の回数を少しでも削減することが材

料開発の効率化につながるとされている． 

 そこで，数値シミュレーション等を用いて，その回数を

低減するのが MI の取り組みである．したがって，材料の

組成，加工プロセスのモデルを立て，そのモデルにしたが

って数値計算を行い，その結果として材料特性を得ること

により，実物の試料を用いた試行錯誤の代替とするという

のが最も基本的な手続きとなる．ここで，この手順では実

は試行錯誤の回数自体は減っておらず，一部を数値計算に

よって仮想的に実行した，という点に注意を要する．すな

わち，試行錯誤の回数を低減する取り組みは別に必要であ

る．そこで例えば，他の研究者が同様の計算を過去に行っ

た事例がないかを検索できるようにするなど，データ管理

システムを活用して試行錯誤を低減できる可能性がある． 

2.2 データ管理システム導入の阻害要因 

 前節の議論の通り，データ管理システムを導入すること

で，数値シミュレーション自体の回数なども低減できる可

能性がある．しかし，実際の材料科学の研究者らによると，

データ管理システムを導入している材料科学の研究者はか

なり少数であった．その要因は決して明確ではないが，以

降に報告者の分析をまとめたものを示す． 

  

図 1 材料の分類 

Figure 1 Category of materials 

 

表 1 材料特性の例 

Table 1 Example of material parameters. 

物理的特性 機械的特性 

密度 誘電率 強度 疲労特性 

透磁率 電気伝導率 硬度 加工性 

熱伝導率 比熱 塑性 展性 

膨張率 弾性係数  
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2.2.1 社会的阻害要因 

(1) 情報システムの活用可能性への懐疑 

 よくみられる意見の一つは，情報システムによる研究効

率化の可否が半信半疑である，との意見である．特に多い

のは，新材料の開発は未知の知見を求めるものであり，情

報システムにそれを求めるのは困難ではないか，というも

のである．実際，続々新発見する情報システムは本稿執筆

時点ではまだ困難である．一方，特に数値シミュレーショ

ン等を活用してきた研究者からは，これまでほぼ管理され

ていなかった材料科学研究のデータを活用していくことへ

の期待の声もきかれた．情報システムへの過大な喧伝が不

信を招いている反面，実体験にもとづく有益さも理解され

ているようである．今後 MI が材料科学の発展に大きな貢

献を果たすならば，このような齟齬は解消していくとも考

えられる． 

(2) IT スキルの偏在性 

 材料科学の研究者には，数値シミュレーションの開発者

など，ITスキルの高い研究者も多く，潜在的なデータ管理

システムのユーザと考えられる．ところが，実際には材料

科学の研究者には，まったく情報システムに馴染みがない

という研究者も多い．多くのケースでは，材料科学の研究

室に１，２名程度特に IT スキルの高い研究者がおり，IT

システムの管理を担当している．すると，IT に関連するタ

スクは彼らに集中しがちになる．RDBMS などの情報シス

テムには，複数のユーザがコンピュータを使用することを

前提としたトランザクションやアカウントの管理機能があ

るが，このようなケースではそれを使う必要がほとんどな

く，ファイルシステム上のデータ管理で十分である．一般

的には，複数人でデータを共有することが求められる場合

には，表計算ソフトウェアのスプレッドシート等が使用さ

れる例が数多くあるが，それも使用されないことも多い． 

 一般的な組織では，外部業者に委託して IT システムを構

築することも想定されるが，IT スキルの高い研究者は独力

でもかなりの部分対応できるため，外部のエンジニアに頼

る必要性があまりないということも，かえってデータ管理

システムの導入を阻む一つの要因となると考えられる． 

 新たな IT スキルを求めずとも使用可能なシステムを導

入することがこの問題の解消の糸口になると考えられる． 

2.2.2 技術的阻害要因 

(1) データの非構造性 

 材料科学分野のデータは一般的に計測データに類するも

のであって，必ずしも表形式などの構造化された形式にな

っていない．そのため，RDBMS 等では扱いにくい面があ

る．ただし，近年では画像データ等の非構造データも対象

にした分散処理プラットフォームなど，この課題に取り組

んでいるデータ管理システムが多くなってきており，それ

らを活用していくことも一つの方法である． 

(2) 分析の複雑さ 

 材料科学の基礎として，量子力学や統計力学などの理論

が存在する．これらは複雑な数式にしたがっており，数値

シミュレーションではそれらを単純な演算に帰着させて解

いていることが多い（例えば有限要素法，差分法など）．逆

にいえば，材料科学データを管理するデータ管理システム

にもその種の処理が容易に実装可能な機構が求められる．

というのも，データ管理システムで管理されているデータ

を処理のたびに逐一他システムへ移行していたのでは利便

性を損なうためである．望むらくはデータ管理システム内

で上記のような複雑な数式にもとづく処理でも実行できる

ようにすべきである．一見するとそれは困難にも見受けら

れるが，実際にはすでに数値シミュレーション等で単純な

演算への帰着がなされており，データ管理システムは数値

シミュレーションの結果をできるかぎりありのまま扱えば

よいと考えられる．ただし，この方策は，数値シミュレー

ションにおける課題を同様に内包する．すなわち，処理効

率（処理時間）に課題があると想定される． 

2.3 材料科学研究におけるデータ 

 データ管理システムを導入する技術的阻害要因は，デー

タとその処理の特異性に影響されることが示唆された．そ

こで，以降では材料科学のデータについて述べる． 

2.3.1 数値計算 

 第一原理計算を始めとする数値シミュレーションの結果

は，数理モデルにもとづく形式である．物理現象を記述す

る上で特に基礎的な要素は時空間座標と運動量の組である．

物理法則の多くは座標空間の偏微分方程式として記述され，

その解が運動量と対応づいている．そこで時空間を有限の

微小な要素に分け，近似的に偏微分方程式を解く方法がよ

く用いられる（有限要素法）．例えば，ポテンシャルエネル

ギー      のもとで運動する粒子の Schrödinger 方程式 

 

  
 

  
                   

 

  
       

 

の解は，時刻 t における波動関数      の分布であり(なお，

        )の 3 次元位置ベクトル )， 6 次元の配列

(t,x,y,z,         )で記述される(波動関数は複素関数であ

る)．他にも例えば粒子の運動は座標の時間変化 (t)で記述

でき，(t,x,y,z)の 4 次元配列となる．このように有限要素法

のシミュレーション結果は通常多次元の配列として記述で

きる．それゆえ NetCDF [3]等の配列データ向けのデータ形

式が用いられることもある． 

2.3.2 計測結果 

 材料の計測データにはいくつかの種類がありえるが，大

まかには，試料の状態の計測と，試料の材料特性の評価，

の 2 種類に分類できる． 

 試料の状態の計測というのは試料がどのような状態にあ

るかを画像等で判断できるための計測である．代表的なも
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のは試料表面を電子顕微鏡で観測した画像や，X 線等を試

料に照射して得られる散乱[4]のパターンの画像があげら

れる．他方の材料特性の評価は，試料に対する結果として

の特性であり，電気伝導率などを直接的に計測したり，試

料を加熱したり，酸に曝したり，圧力を加えたりしてから，

その特性を計測することが行われている． 

 これに関連する情報としては，いわゆる実験ノート等の

実験経過の記録がある．実験経過の記録は古来より実験に

おいて最も重要なものの一つとして扱われているが，多く

は実験中に手書きで記述されており，後日，スプレッドシ

ート等を用いて電子化されるケースが多い． 

2.3.3 文献情報 

 論文や特許等の公開文献も材料科学で扱われるデータの

一つとみなすことができる．このデータは他の研究者の論

文に対する追試や対照実験として参照されるため，ある研

究者が現在対象としている材料に関連する情報を推薦する

などのレコメンドシステムが必要になると考えられる． 

3. 多次元データベースシステムの提案 

3.1 多次元データベースシステム 

 前節までの議論によると，数値シミュレーションの結果

や散乱実験，電子顕微鏡画像の実験データなど，多くの実

験データが多次元の配列として表現される．そしてまた，

データの分析が可能であるためには，数値シミュレーショ

ンのデータモデルをできる限りそのまま扱うことが求めら

れる．したがって，この多次元の数値データを管理するデ

ータ管理システムが必要となる．ただし，多次元のデータ

をそのまま管理することは多大なオーバーヘッドを要求す

るため，それを効率的に行う仕組みが必要となる． 

 本報告では，このような多次元のデータを扱うデータ管

理システムを多次元データベースと呼ぶ．多次元データベ

ースは Multi Dimensional Array Database として知られてい

る実装がいくつかある[5][6]が，ここでは一般的な RDBMS

を用いて多次元データベースを実装する方針で検討した． 

3.2 フィージビリティスタディ 

 今回は，磁性体の理論 Landau-Liftshitz-Gilbert equations 

(LLG)の数値シミュレーションを対象とし多次元データベ

ースのフィージビリティスタディとして，RDBMS による

管理を行うことを想定した検索性能評価を行なった．LLG

シミュレーションは 3 次元空間の格子上に配された要素に

よって表現される，有限要素法の数値シミュレーションで

ある．整数で指定される空間座標値(x,y,z)に物理量がそれ

ぞれ付与されており，それが時間 t とともに変化していく．

データベースシステムはこのデータ構造をなるべくそのま

ま引き継ぐべきである，という観点からスキーマ設計を行

った．表 2 にその結果を示す． 

 

 

表 2  今回用いた LLG データの構造 

Table 2 LLG data structure used in the experiment. 

 

(a) 空間データテーブル(SDP) 

カラム名 型 意味 

s_data_id integer 主キー 

exp_id integer 実験の ID 

grid_id integer 格子点の ID 

x integer x座標値 

y integer y座標値 

z integer z座標値 

grain integer 粒子番号 

 

(b) 時空間データテーブル(STDP) 

カラム名 型 意味 

st_data_id integer 主キー 

exp_id integer 実験の ID 

grid_id integer 格子点の ID 

t integer 計算開始からのステップ数 

m1_x double precision 元素 1 の磁化 x方向 

m1_y double precision 元素 1 の磁化 y方向 

m1_z double precision 元素 1 の磁化 z方向 

m1_theta double precision 元素 1 の磁化θ方向 

m1_phi double precision 元素 1 の磁化φ方向 

m2_x double precision 元素 2 の磁化 x方向 

m2_y double precision 元素 2 の磁化 y方向 

m2_z double precision 元素 2 の磁化 z方向 

m2_theta double precision 元素 2 の磁化θ方向 

m2_phi double precision 元素 2 の磁化φ方向 

a_x double precision 一軸異方性ベクトルの x方向 

a_y double precision 一軸異方性ベクトルの y方向 

a_z double precision 一軸異方性ベクトルの z方向 

E_tot double precision エネルギー合計 

E_zee double precision ゼーマンエネルギー 

E_exc double precision 励起エネルギー 

E_ani double precision 異方性エネルギー 

E_dip double precision 双極子エネルギー 

 SDP は空間的な分布のテーブルである．空間座標をそれ

ぞれ 512 分割したセルで表現されており，3 次元ではその 3

乗，134,217,728 件のデータとなっている．各座標はいずれ

かの粒子に所属しており，その粒子を一意に識別する番号

が grain_id に格納されている．一方，STDP は各空間座標

のデータの時間変化を管理するテーブルであり，それぞれ

時間変化する物理量を示している．今回は 4 ステップ分格

納しているため，データの件数としては 4 倍の 536,870,912

件となる．なお，PostgreSQL での SDP のテーブルサイズは
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12GB，STDP のテーブルサイズは 111GB であった．各レコ

ードのデータサイズは決して大きくはないため，データサ

イズはさほどでもないが，レコード数は極端に大きいデー

タベースである．この SDPと STDPはシミュレーション上，

特に区別されていないが，データの件数が多いことから，

重複を排除し正規形のスキーマ構造とすることでデータサ

イズの増大を抑制している．SDP には空間座標での検索を

高速化するため，(exp_id, grid_id)，(x, y, z, exp_id, grid_id)，

(y, z, x, exp_id, grid_id)， (z, x, y, exp_id, grid_id) にマルチカ

ラム B-tree インデックスを構築した．また，STDP には時

刻に関する検索を高速化するため， (exp_id, grid_id, t) に

マルチカラム B-tree インデックスを構築した．また，利便

性を確保するため両者を grid_id および exp_id にて inner 

join したビュー v_data を構築して用いた． 

 表 3 にこのデータベースに対して想定される検索クエ

リをいくつか示す．本報告ではこのうち最も単純で基礎的

なクエリの一つである(a)について性能を評価した．(a)はあ

る x 軸に垂直なある平面に関する断面を取得するクエリで

ある．このクエリは，たとえば断面画像を表示する際に用

いることが想定される．断面を作る面として，同様のもの

を y 軸，z 軸についても生成できる．本報告では x 軸，y

軸，z 軸それぞれについての断面を生成するクエリ，つま

り x=0 の条件のクエリ 1，y=0 の条件のクエリ 2，z=0 の条

件のクエリ 3 の三つについて性能評価を行った．いずれの

クエリも得られるレコード数は 262,144 件である． 

 

表 3 検索クエリの例 

Table 3 Query examples. 

(a) 表面の M1_Z の取得 

SELECT  

 x, y, z, m1_z 

FROM v_data 

WHERE  

 exp_id = 1  AND  t = 0  AND x = 1; 

(b) ステップごとにm1の磁化の z成分が正方向になってい

る数を評価 

SELECT 

 t, count(*) 

FROM v_data WHERE exp_id = 1 AND m1_z  > 0 

GROUP BY t; 

(c) 粒子ごとにm1の磁化の z成分向きが異なるものが混じ

っているかをステップごとに評価 

SELECT 

 grain_id, t, 

 count(distinct ROUND(m1_z /abs(m1_z))) 

FROM v_data WHERE exp_id = 1 

GROUP BY grain_id, t 

 

 

図 2 検索処理の時間 

Figure 2 Query processing time 

  

今回の評価では一般的な RDBMS である PostgreSQL 9.2.15

およびストレージへの並列アクセスの機能を持つ Hitachi 

Advanced Data Binder 03-01-/B [7] (以降 HADB[a] )を用いた．

計測環境としては，CPU が Xeon E7-8860v3 2.20GHz(16 コ

ア)を 4 つ，メモリ 256 GB を搭載しており，OS は Red Hat 

Enterprise Linux 6.7 を用い，毎分 10,000 回転，容量 1.2TB

の HDDを最大 32台並列アクセスできるストレージをファ

イバチャネル接続し（理論データ転送性能は 12 Gbps），そ

こにデータベースを構築した．本データベースを構築する

にあたって，それぞれのシステムに用意されている CSV デ

ータインポートの機能を用いて LLG シミュレーションの

データをインポートし，その後インデックスを構築した．

なお，データのインポートに際し，各軸のデータに偏りが

生じないようランダムに順序をシャッフルした CSV ファ

イルを生成してからインポートした．また，性能評価は毎

回キャッシュ等を削除しながら 12 回繰り返し，その平均を

用いた． 

3.3 実験結果 

 図 2 に各クエリの処理に要した時間を示す．クエリ 1，2，

3 はそれぞれの空間軸での検索であるが，いずれもほぼ均

等な処理性能であった．PostgreSQL では各検索におよそ

440～450秒，HADBでは 20～40秒程度で検索を終了した．

この処理時間は，繰りかえしデータを分析することを考慮

に入れても実用的な処理時間である．ただし，今回用いた

データは，一つのシミュレーションデータで，かつ時刻は

4 ステップしか扱っていない．実際には多数のシミュレー

ションデータで，それぞれ数百から数千ステップのデータ

を含むものを管理せねばならない．その場合，ごく一般的

な RDBMS である PostgreSQL をそのまま用いた場合では，

非常に処理時間が長くなってしまうことが予測される．し

                                                                 
a)  Hitachi Advanced Data Binder プラットフォームは，内閣府の最先端研究

開発支援プログラム「超巨大データベース時代に向けた最高速データベー

スエンジンの開発と当該エンジンを核とする戦略的社会サービスの実証・

評価」（中心研究者：喜連川 東大教授／国立情報学研究所所長）の成果を

利用しています． 
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たがって，HADB のような並列アクセスする機能を備えた

RDBMS を用いることが必要となる．ただし，今回評価し

たクエリ以外のクエリ，例えば(b)(c)については索引が効き

にくいことからさらに処理時間を要することが予測され，

今後，多次元配列データに対する集計演算の高速化が求め

られるようになると考えられる． 

3.4 技術課題と関連研究 

 本実験で示されたとおり，数値計算データを表現する多

次元配列への条件付集計は現状の技術でも実行可能である

が，さらにデータが増加した場合やクエリが複雑化した場

合の高速化が課題の一つと考えられる．数値シミュレーシ

ョンの結果や実験データの多くは多次元配列の形式で記述

されるため同様の課題を備えていると考えられ，配列志向

のデータベースシステム[5][6]の並列処理により，集計クエ

リのスケーラビリティを向上していくことが求められる． 

また，今回の実験ではシミュレーションデータを対象とし

たが，実験データの場合は計測誤差等を含むので誤差の不

確定性を加味した検索も必要になると考えられる．なお，

ITスキルの偏在性に対応するため，これらの集計を容易に

するためのユーザインターフェースも重要であり，標準

SQL[8]をサポートすることや，BI ツール等を用いて可視化，

集計する機能[9]を提供することにより，より多くの研究者

がデータ管理システムを扱えるようにすることが望ましい． 

 それ以外のデータとしては，文献データが挙げられる．

文献データについては，レコメンドシステム[10][11][12]の

技術が適用可能と想定されるが，材料科学分野の文献に限

ると使用される元素や目的となる材料特性を的確に抽出す

ることが必要となる． 

4. おわりに 

 本報告では，材料科学分野におけるマテリアルズ・イン

フォマティクスという IT を用いた研究開発の効率化の取

り組みが推進された際に，どのようにしてデータ管理シス

テムを導入していくべきかという観点から，主に金属材料

の研究開発を対象として検討を行った．今回は特に技術的

な導入阻害要因に着目し，大規模な多次元データベースの

必要性と，そこで管理されるべきデータの構造や規模，お

よびそれに対する典型的なクエリを整理した．また，その

一例として，実際の材料科学研究のデータを管理する DB

を構築し，そのフィージビリティを評価した．その結果，

性能面の課題は大きいものの，一般的な RDBMS でも工夫

次第で性能面での課題は解決できる余地があり，また SQL

を用いた集計演算がデータの再利用や分析に非常に有益で

あることが示された． 

 今後，KVS や分散型のデータ管理システムや，インメモ

リデータベース等，大規模データの分析に適した基盤の検

討を進めていくことで，より効果的なシステム提案ができ

るようになる．この種の知見は材料科学分野のみならず，

自然科学の研究においては汎用的に用いられる可能性も高

く，データ工学の知見が自然科学全般の発展に貢献するも

のと考えられる． 
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