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若⼿の学校での担当コンテンツ
• 材料構造モデルを⽤いた構造秩序解析

（志賀）

基本的な内容の講義（基礎知識などの習得）

• ソフトウェアSOVAを⽤いた構造秩序解析
（志賀、森⽥、⼩野寺）

ソフトウェアを⽤いた演習・データ解析
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概要
チュートリアルHP
https://www.shiga-lab.org/sova_tutorial202404

本⽇学ぶこと
• 昨⽇の講義内容を振り返る。
• 構造モデルの解析する。
• ⼀⾒類似する構造秩序の違いを理解する。

分からないことがあれば、都度、挙⼿してください。
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https://www.shiga-lab.org/sova_tutorial202404


構造解析ソフトウェア
Structural Order Visualization and Analysis (SOVA)
開発者：森⽥秀利（東北⼤），志賀元紀（東北⼤）

4

可視化
原⼦，化学結合，四⾯体
リング，空隙

構造秩序解析
化学結合，構造因⼦，PDF
リング，四⾯体，空隙，
多⾯体の共有形態
（頂点・稜・⾯の共有）

https://www.shiga-lab.org/sova



注意事項
• 開発中のため、計算バグなどを含む可能性がありますので、

使⽤者の責任でご使⽤してください。
（多くのフリーAppも同様の可能性あり）

• シミュレーションボックス形状が、⽴⽅体のみをサポートして
います。（それ以外では計算に誤りを含む場合があります。）

• 計算・表⽰を繰り返すと、最新の結果に表⽰が反映されない場
合があります。結果を注意深く観察しながら、取り組んでくだ
さい。
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基本画⾯ 6

①メインビュー

②ビューの選択メニュー

③メニュー（解析・設定）

④設定の⼊⼒

⑤ログ、コンソール



メニュー（解析・設定） 7

• file ：構造ファイルの読み込み
• view ：表⽰のオン・オフ
• statistics ：統計量（原⼦、空隙）
• pdf ：⼆体分布関数（pdf）、構造因⼦
• angle ：結合⾓
• ring ：リング計算
• cavity ：空隙解析



構造ファイルのフォーマット
基本的には、周期境界を含む構造データを対象にしている。
• CIF (Crystallographic Information File) (*.cif) 

結晶構造記述の標準フォーマット
（フォーマットは複雑なので説明省略）

以下は、次ページ以降にて説明
• RMC (Reverse Monte Calro) format (*.cfg)
• XYZ format (*.xyz)
• Extend XYZ format (*.exyz)
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RMC出⼒のcfgファイル 9

(Version 3 format configuration file) !file created by SimpleCfg::save !
Amorphous Si

108368           95147              82               0 moves generated, tried, accepted
0              configurations saved

6256 molecules of all types
1 types of molecules 
1 is the largest number of atoms in a molecule 
0 Euler angles are provided 

F (box is cubic)
Defining vectors are: 
25.014837   0.000000   0.000000
0.000000  25.014837   0.000000
0.000000   0.000000  25.014837

6256 molecules of type  1
1 atomic sites 

0.000000   0.000000   0.000000

-0.916030926008991  -0.990802750512793  -0.904329661680858
-0.852850474338590  -0.959047534271694  -0.963629176127805

シミュレーションボックスの形状
（左の値を２倍した値が実際のサイズ）

原⼦数等の情報
（元素の種類の記載なし）

各元素の数

相対座標
範囲[-1, +1]の値になる



xyz（exyz）ファイル 10

1024
CUB 27.35
Si   2.788743   1.869173   3.147383
Si  19.638093  18.976934  12.476961
Si  14.483712  14.373929  15.995565
Si  19.837748  16.252108  16.785516
Si  14.232803  18.821367  15.456770
Si  16.397474  17.985360  16.258837

１⾏⽬： 原⼦数
２⾏⽬： セル形状 サイズ
３⾏⽬以降： 元素シンボル、３次元座標（オングストローム）

例：a_Si_speed1e11K.xyz



構造データの読み込み 11

1. 右上の「file」タブの「open」ボタンを
押す。

2. フォルダやファイルを選択する。
（拡張⼦の選択が必要）

3. ここでは、配布したフォルダ「data」
の中の「crystal」→「si.cif」を開こう。



3Dビュー画⾯ 12
各タブから⾊などを選択できる



化学結合の設定 13

1. 「bonds」タブの選択
2. 結合距離の最⼤値を2.220から

2.8に変更
3. 「bond」にチェック
4. 「apply」ボタンを押す

②

①

③

④



多⾯体の表⽰ 14
注意：事前に化学結合の設定が必要

1. 「polyhedra」タブの選択
2. 「center」と「around」の設定
3. 「add」ボタンを押す
4. 「apply」ボタンを押す

①

②

③ ④



単位胞の拡張表⽰（スーパーセル） 15

1. 「cell」タブの選択
2. 「operation」タブの選択
3. スーパーセルのサイズを選択
4. 「apply」ボタンを押す

注意：
⼀部の多⾯体しか可視化されない（要再設定）
スーパーセルの設定は計算に反映されない。

①

②
③ ④



cifファイルからSupercellデータの⽣成
pythonのaseパッケージを使⽤してできる。
https://wiki.fysik.dtu.dk/ase/

16



スーパーセルのデータ 17

si222.cif 化学結合、多⾯体の表⽰



演習：SiO2の結晶（β-cristobalite）
18

「sio2_beta_cristobalite222.cif」を開いて、
⾃由に可視化をしてみてください。



構造秩序の解析
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注意：
構造解析を実⾏すると、ファイル「構造ファイル名.hdf5」に保存される。



結合⾓の分布 20

1. 「crystal」→「si22.cif」を開く
2. 化学結合⻑を2.8Åに設定
3. 「angle」タブの「Show Graph」

ボタンを押す。
4. 結合⾓を測る原⼦を選択
5. 左下の「Calculate」ボタンを押し

た後に、「Plot」ボタンを押す。
（再設定後も、この⼿順が必要）

設定の変更、データ出⼒などを
試してください。

③

④

⑤



注意：事前に化学結合の設定が必要

1. 「polyhedra」タブの選択
2. 「center」と「around」の設定
3. 「add」ボタンを押す
4. 「apply」ボタンを押す
5. 「Tetrahedral order」で

「Show」ボタンを押す

6. 多⾯体の歪み指標の分布が表⽰される。

多⾯体の歪み 21

現在、実⾏バグの問題で、この機能を表⽰できない



化学結合リング 22

1. 化学結合の設定をする
2. 「ring」タブの選択
3. リングの種類を選んで、「Calculate」ボタンを押す



リングの表⽰ 23

1. 「view」タブで、原⼦や結合の表⽰をオフ
2. 「ring」タブで、リングを選択する



リングサイズの分布 24

1. 左下のメニューで
「Ring Histogram」を選択

2. 「Plot」ボタンを押す



リング形状（丸さ、厚み）の分布 25

1. 「Ring number」以外に、
「Roundness」（丸さ）や
「Roughness」を選択できる。

2. 数の表⽰をオフにできる。



空隙 26

1. 空隙パラメータを設定する
2. 「Calculate」を押す

例：Fixed Radius = 2.2
resolution = 128



空隙の分布 27

1. 左下のメニューで「Cavity Histograms」を選択
2. 表⽰したい変数を選択して、「Plot」ボタンを押す

計算した変数に関しては、ソフトウェアpyMolDynのHPを参照してください。

mailto:https://pgi-jcns.fz-juelich.de/portal/pages/pymoldyn-main.html


演習：SiO2の結晶（β-cristobalite）
28

「sio2_beta_cristobalite333.cif」を開いて、
様々な特徴量を解析してみてください。



アモルファスの構造解析
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残りの時間で、以下のアモルファス構造を解析・⽐較してください。

冷却速度の異なるアモルファスの構造モデル
1. アモルファスSi
2. アモルファスSiO2
冷却速度は、1011 K/s、 1012 K/s、 1013 K/s、 1014 K/s
参考のため、液体の構造モデル（接頭辞lも提供）

RMCでフィッティングした構造モデル
1. アモルファスSi
2. 液体Hg（⽔銀）



構造因⼦の⽐較（a-Si） 30



構造因⼦の⽐較（a-SiO2）
31

XRD
(X線)

ND
（中性⼦線）



構造因⼦などの計算 32

1. 構造データを読み込む
2. 「pdf」タブをクリック
3. 「Show Graph」ボタンを押す



構造因⼦などの計算（つづき） 33

左上のメニューから
表⽰する関数を選択できる

関数に関しては、
次のHP⽂書などが役に⽴つ

mailto:https://slookeur.github.io/Atomes-doc/appendix/app-5/


計算結果の⽐較 34
1. 複数の構造モデルを解析する。
2. メニューの「Tools」→「Diff. graph」

を選択する。
3. ⽐較したい構造、解析結果を選択して

「Apply」ボタンを押す



残りの時間の演習
冷却速度の異なるデータを⽐較してみる
• 構造因⼦、２体分布関数など
• 結合⾓の分布
• リングの特徴の分布
• 空隙の分布

解析結果の⼀部を出⼒し、エクセルデータにまとめる。

もちろん、持参した構造データを解析いただいてもOKです！
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