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所内のユーザーから金属のX線回折像を撮れないかとの相談を受けました。私の管理する単結晶
用の装置（リガク XtaLAB Synergy-R/DW）で撮りたいようでしたが、金属のサンプルを透過法の
装置にかけて像が得られるのか、金属ならば反射法で背面ラウエか粉末・薄膜の装置になるのでは

ないかということを話してその場は終わりになりました。
ただちょっと自分でも興味があったので単結晶用の装置で測定することを考えてみました。金属というとFCCとか六方

最密格子とか聞きますが自由に曲がる金属のマクロな物体で結晶構造は保たれるのでしょうか？　例えば針金をクルッと
360度巻いて輪状にすることもできます。マクロなバルクの物体としてのX線回折像がどうなるのか、皆目見当がつきません。

単結晶測定時に検出器の金属カバーを外し忘れたまま測定して、うっすらとですがカバーを透過した回折像が見えること
があります。サンプルを薄くすれば透過像も得られるのではないかと思い 1 mm 角程度のアルミホイルをなるべく曲げな
いよう気を付けて測定してみました。

結果が図の (a) になります。通常の単結晶では (b) のようなスポットが得られ、無配向の粉末では (c) のような同心円
状のパターンが得られます（適切なサンプルがなかったのでアルミホイルの回転写真で代用しています）。なるほど、アル
ミホイルでは同心円とスポットの中間的な像が得られるようで、なかなか興味深い結果が得られたと思います。

利用者に結果を伝えましたがサンプルを薄く加工することが難儀なようで、パナリティカルのオペランド多目的X線回折
装置を勧めておきました。

機器分析ユニット
アルミホイルのX線回折像 岡野　芳則

　(a) アルミホイル 　 (b) 有機物単結晶（シチジン） 　 (c) アルミホイルの回転写真
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機器分析ユニット

デジタル数字を読む・その3　浅田　瑞枝

今年度は山手地区の液化機が更新され、夏頃から本格的に運転開始しました。液化用圧縮機に関連
したエラーが発生したため、以前作成したデジタル数字を読むプログラムを実戦投入して圧縮機内の
配管温度等をモニターしました。
やったこと：(1)ラズパイ＋カメラで毎分画像撮影　(2)別のPCでArucoマーカーによる画角補正

(3)数字読み取り。
反省点：(2)圧縮機の振動の影響か、長時間の撮影で画像範囲がずれてしまった。マー
カーの画角補正は必須　(2)ラズパイ内で画像処理をすべて完結させたかったが、マー
カー検出用ライブラリをラズパイにインストールできず、ラズパイは撮影・保存のみ→
あとで別のPCで画像処理、という流れになった　(3)数値を正確に読めたのは8割程度
で、読み取り失敗時（前後と顕著に差がある値）は目視手動入力した　(4)7セグメン
トでないデジタル数字（しかも画像が粗い）を読む必要が出たため、専用の読み取りプ
ログラムを別途組んだ。

コラム執筆のため3か月振りにプログラムのソースコードを開いたところ、スパゲッ
ティ状態で解読が大変でした。もっとわかりやすい書き方を心掛けたいです。

【注意事項】顔写真（上半身以上）を画像フォルダに入れてください。原田さんがトリミングして掲載するので

サイズ指定なし。画素数が少なすぎるのは避けること 
 

スタッフコラム 

機器分析ユニット 
デジタル数字を読む 

技術員 浅田瑞枝 
 

本文 

 今回はデジタル数字を画像から読み取る Python プログラムを作成しました。定点カメラで連続的に撮影しておいた装

置の表示値から数値を自動的に判別して時系列のグラフを作成します。画像から数値を読み取るシステムは OCR（光学

文字認識）として発展しており、PythonのOCR機能が面白そうだったので試してみたのですが、デジタル7セグメント

数字の場合はセグメントが分離していたり光の加減で小数点が数字と融合していたりすると読めなくなってしまったため、

OCRは諦めてセグメントのON/OFFから数字を判別する方法を採用しました。まだ完全な自動化には至っておらず、た

まに変な値が出現してしまうため、精度の向上には読み取り位置を指定するなどの手動調整が必要ですが、全体的には人

間が1枚1枚手入力するより高速にデータを作成できそうです。現在、読み取れる表示器のバリエーションを増やすべく

判別方法を改良中です。車輪の再開発の感はありますが、一連の判別アルゴリズムを考えていると、自分がどうやって数

字を数字として認識しているかと向き合うこととなり、興味深い経験ができています。 

 
 

機器分析ユニット

電子スピン共鳴（ESR）ソフトウェアの隠しパラメータ　藤原　基靖

ESR測定では、制御ソフトウェア（Xepr等）でExperiment（X軸やY軸、パラメータ等の定義）
を作成後、パラメータ（磁場やマイクロ波パワー等）を設定して測定を行います。パラメータは、過
去の測定ファイルを読み込んで同じ値を反映させることも可能です。またXeprAPIというツールも提
供されており、pythonスクリプトから制御ソフトウェア操作、データ解析等が可能です。これらを

組み合わせることで、測定や解析等を自動で行うことが可能です。基本的には、制御ソフトウェアで設定したパラメータ
は測定ファイルに記録されるのですが、何故か残らないパラメータがあり、説明書やWebを探しても、どうやってアクセ
ス・設定するのか見つけられませんでした。メーカーのアプリケーションエンジニアに何度も問い合わせ、ついに！通常の
Experimentからでは表示・アクセス不可のパラメータはAcqHiddenに格納されているということが分かりました。パラ
メータが500個以上、触らない方が良さそうなパラメータもありました。EMXの自動ゴニオメータの角度情報は、ファイ
ルに残らず、これまでpythonスクリプトから設定出来ないパラメータでしたが、単結晶試料の１次元スペクトル測定→ファ
イル保存→角度移動を繰り返し、最後に全ファイルから２次元スペクトルへの変換、をスクリプトから自動で行うことが出
来ました。この他にも色々と活用できそうなので、利用者が便利になるようなスクリプトを作成していきたいと思っています。
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酸素（O2）は空気中にもあるごく身近な分子ですが、液体が青色を示し、磁石にくっつくといった
変わった性質を持っています。また、O2ガスが液化する温度が-183℃であり、液体窒素（N2）（-196℃）
で容易に液化させることができるため、低温実験でよく液体O2の実験が行われます。御多分に洩れず、
今年度の分子研一般公開で液体O2の実験を行ったので紹介します（固体N2、ボール割り、液体He

観察も行いました）。
一般公開では液体N2デュワーに入れやすく、液化時に十分な液量になるO2ガスを入れられる傘袋（800 × 100 mm 

HDPE製）を使用しました。実験は以下の手順で行いました。
①傘袋を液体N2デュワーの中に入れて傘袋が萎んでいく様子
を観察する（図1）。②液体N2から傘袋を取り出し、傘袋内
に溜まっている液体O2の色を観察する（図2）。③参加者に（革
手袋着用の上）磁石を持ってもらい傘袋内の液体O2が磁石に
吸い付く感触を体感してもらう。液体O2の実験が参加者に楽
しんでもらえるか不安でしたが、反応を見るに楽しんでもら
えたようです。特に③の磁石の実験は見るだけではなく体感
できるため、参加者の反応が良かったと感じました。

機器分析ユニット

液体酸素（O2）の実験@分子研一般公開　宮島 瑞樹

機器分析ユニット

NMRマグネットのクエンチ　長尾 春代

2022年夏にNMR用超電導マグネットのクエンチを経験しました。ほとぼりが冷めてきましたの
で、簡単に報告させていただきます。

件のマグネットはJASTIC 2005年製600MHzNMRマグネットです。2020年にコロナ禍の補正
予算により冷媒の蒸発防止装置を設置し、ヘリウム及び窒素の再凝縮を行っておりました（写真1）。

クエンチの原因は解明できておりませんが、人的被害や室内の物損はなく、その点は不幸中の幸いでした。

図2図1

   
 

  写真 2 
マグネットの搬出（専⽤治具を組み⽴ててマグネットを吊り下げて扉
付近まで移動させた後、クレーン⾞へ積み込み） 
 

NMR マグネットのクエンチ   
 

2022 年夏に NMR ⽤超電導マグネットのクエンチを経験しました。ほとぼりが冷めてき
ましたので、簡単に報告させていただきます。 
  件のマグネットは JASTIC 2005 年製 600MHzNMR マグネットです。2020 年にコロナ禍
の補正予算により冷媒の蒸発防⽌装置を設置し、ヘリウム及び窒素の再凝縮を⾏っており
ました（写真 1）。クエンチの原因は解明できておりませんが、⼈的被害や室内の物損は
なく、その点は不幸中の幸いでした。 

クエンチには⾃宅からリモートにて気が付き、現場にて消磁を確認しました。⼟曜⽇の
早朝にも関わらず、機器センター⻑の横⼭教授や⼭⼿寒剤担当の売市さんに駆けつけてい
ただいたり、翌⽉曜⽇に予定していた⺠間企業様の測定のキャンセルや代替機関への紹介
についても、関係者の⽅々にご協⼒いただきました。 

利⽤の多い装置であったため、すぐに予算をいただき、オーバーホールを⾏えることに
なりました。重量があり粗略な扱いもできないため、運び出し・運び⼊れは、⼿間のかか
る作業となりました（写真 2）。励磁作業ではとても⾼価なヘリウムガスを⼤気放出して
しまうのが通常ですが、寒剤担当の⾼⼭さんが作成した回収装置により、多くを回収する
ことができました。その後の磁場のドリフトは 2 か⽉程度でほぼ収まり、2023 年 6 ⽉には
利⽤を再開することができました。 

この場をお借りして、ご協⼒いただいた皆様にお礼申し上げます。 
 

 
 
 
 
 
 

写真 1 
NMR マグネットと液体ヘリウム蒸発
防⽌装置 

写真1　NMRマグネットと液体
　　　ヘリウム蒸発防止装置

写真2　マグネットの搬出
（専用治具を組み立ててマグネットを吊り下げて扉付近まで移動させた後、クレーン車へ積み込み）
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クエンチには自宅からリモートにて気が付き、現場にて消磁を確認しました。土曜日の早朝にも関わらず、機器センター
長の横山教授や山手寒剤担当の売市さんに駆けつけていただいたり、翌月曜日に予定していた民間企業様の測定のキャンセ
ルや代替機関への紹介についても、関係者の方々にご協力いただきました。

利用の多い装置であったため、すぐに予算をいただき、オーバーホールを行えることになりました。重量があり粗略な扱
いもできないため、運び出し・運び入れは、手間のかかる作業となりました（写真2）。励磁作業ではとても高価なヘリウ
ムガスを大気放出してしまうのが通常ですが、寒剤担当の高山さんが作成した回収装置により、多くを回収することができ
ました。その後の磁場のドリフトは2か月程度でほぼ収まり、2023年6月には利用を再開することができました。

この場をお借りして、ご協力いただいた皆様にお礼申し上げます。

機器分析ユニット

NMR（核磁気共鳴分光法）を用いた化学物質の構造解析と
安全衛生管理室業務　南田　悠

入職してから7か月間、山手地区にて機器分析装置（核磁気共鳴装置及び質量分析装置）の利用者
対応とメンテナンス作業を行ってきました。これら装置の主な利用目的は、化学物質（低分子有機化
合物）の定性分析を行うことが目的です。

特に核磁気共鳴分光法は、物質中に含まれる測定核種（主に、水素原子・炭素原子）のつながりを測定し、化学構造の解
析を導き出すことで、物質の定性を行える方法です。しかし、複雑な構造を有する物質を解析する場合、各原子のピーク同
士が重なることが多々あり、解析が困難・煩雑になることもあります。現在まで利用者の方から、自ら合成した物質の構造
解析を行ってほしいとの依頼があり、解析に励んでいました。様々な測定手法を駆使して測定・解析し、利用者の方と共に
議論しつつ、化学構造を導き出すことができた経験は、私の糧にもなりました。今後も様々な方と議論を行いつつ、業務に
励んでいければと思います。

一方、安全衛生管理室に配属し、労働安全衛生法に基づく職場内巡視や化学廃液の処理業務に携わり、所内の労働環境の
改善・監視を実施してきました。衛生管理者となり、初めての業務でしたが適切な労働環境の提案や的確な廃液処理を実施
することで、所内で働く労働者・学生を守る責任があることを実感できたかと思います。職場内巡視において、指摘内容に
ご対応頂いた教職員の皆様には本当に感謝致します。
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計算情報ユニット

リアルタイム描画の氷融解シミュレーション展示　神谷　基司

2024年度の一般公開向けにリアルタイムで氷の融解シミュレーションを行う展示を作成しまし
た。分子動力学シミュレーションを実際に実行し、AIを使ってカメラで見学者の「手」を認識し、
その場所の水分子を暖めることで氷を溶かし、その様子をリアルタイムに描画するという形で作成し

ました。分子動力学シミュレーションはOpenMM、AIによる手の認識についてはYOLOv8を使用することでかなり容易
に機能を実現することができました。一方で水分子や手をスクリーンに描画する部分は機能面と速度面で実用に足るソフト
やライブラリを見つけられなかったため、最終的にはほぼ自力で
OpenGLを使って描画することになりました。プログラム言語に
ついては当初Pythonのみで作っていたものの、速度面でどうにも
ならない部分が発生したため、一部C++とOpenMPを利用して
います。加えて、個々の機能の「間」となる部分での無駄をでき
るだけ削るなどすることで動作速度を向上させています。作成し
たソフトは実際に一般公開で展示を行い、丸一日の間フル稼働と
いう状況でも安定に動作し、来場者の方々に楽しんでいただくこ
とができました。

私のところに2台のドローン（マルチローター形式の無人回転翼航空機）があります。1台は航空法
の規制がかからない100g未満の機体で、もう一台は規制のかかる200gの機体です。どちらもカメラ
を搭載していますが、200g機はジンバルに取り付けられているのに対し、100g機は機体に直付けです。
そのため100g機で撮影した映像は、機体の揺れが映像に出てしまいます。

2024年度の一般公開時の計算科学研究センターの紹介ビデオ用にドローンでの屋外撮影を試みました。航空法の規制に
より100g以上のドローンを屋外で飛行させるには機体の登録や飛行許可が必要であることから、100g機での撮影を行い
ました。しかし、やはり機体の揺れが映像に出てしまい（図1参照）、結局撮影した映像は使えませんでした。

安定した映像を撮影するにはジンバル等の装置が必要です。しかしその装置を組み込むと機体の重量が100gを超えて
しまい、航空法等の規制の対象となります。それでも今回の結果から考えると、たとえ法律等に基づく手続きが必要だとし
ても、屋外でのドローン撮影にはジンバル等の安定装置のある機体を使うべきかと思われます。

計算情報ユニット

ドローンによる屋外撮影に関する考察　内藤 茂樹

スクリーンショット

図1　ドローン映像のタイムライン
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スクリーンショット

分子研の構成員が利用する岡崎三機関内部のネットワークでは、外部ネットワークとの通信は統
合ファイアウォール（以下統合FW）を経由するようになっています。故に内部と外部の通信記録を
調査する際、統合FWのログファイルは有用な情報源となります。しかしその情報量の多さが災い
し、検索に時間を要する、負荷を抑えた検索にはコマンドの知識を要する、等のハードルがありま
した。そこで直近1か月の統合FWログを高速に検索できるWebアプリを作成し、計算情報ユニッ

トの職員向けに公開しました。より具体的には、PythonによるWebフレームワークであるDjangoにPHP、データベー
ス（MariaDB）、Webサーバ（Apache）を組み合わせて作成しました。統合FWログの取得やデータベースへの格納等
をPHPスクリプトで定期実行し、データベース上のデータをDjangoでWebアプリ化、それをWebサーバで提供します。
これにより、直近1か月には限られますが、内部と外部の通信ログを高速、低負荷、かつ技術的ハードルが低い状態で検索
できるようになりました。

昨年の本コラムでは、センターでよく利用していたLinux系OSであるCentOS7のサポート終了
（2024年6月末）が近付いているため新OSに切り替えている、と書きました。

その後ですが、手慣れたApache + PHP + WordPress マシンは予定通りに切り替えを完了しました。
その他、難航したものは何台かありましたが、一番困難だったものはJavaベースのWebサーバー

でした。セットアップは、CentOS7用の導入方法を参考に試みましたが、サイトを表示するとエラーが表示されまし
た。Javaは不慣れなため何が問題なのかわからず、Javaシステムを構築した経験を持つ上司に協力を仰ぎました。結果、
Webサーバーソフトとバックエンドのソフトを連携させる部分の設定が、バージョンアップのため変わっていたことが判
明し、該当部分を修正いただく事で前と同様に動作するようになり、助かりました。

結果、CentOS 7のサポートが終了した7月頭時点では、2台運用中のマシンが残っていましたが、夏休み中にサービス
を置き換えることができ、（移行に慣れないマシンもありましたが）速やかにCentOS 7を駆逐することができたと自負し
ています。

計算情報ユニット

計算情報ユニット

統合ファイアウォールログの検索webアプリを作成　金城　行真

CentOS7マシン置き換えの振り返り　長屋　貴量
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皆さんは「スパコン」と聞くと、専門的で難しいイメージをお持ちではないでしょうか。私は技
術職員として、研究者の皆さんがスパコンを使いやすくする橋渡し役を担っています。最近は「Open 
OnDemand」という、Google Chromeのようなウェブブラウザからスパコンを利用できるサービ
スを導入しました。これにより、従来の複雑な接続環境準備が不要になりました。さらに、研究者

がよく使うJupyter NotebookやVS Codeといったプログラミングツールも、ブラウザから直接使えるようになりました。
導入時は機能確認と環境調整に注力しました。例えば、計算投入コマンドをOpen OnDemand環境で利用できるよう

にするプログラムを開発しました。また、既存の認証システムとの連携やマニュアル作成にも取り組みました。サービス開
始後、利用者が増えていく様子を見るのは大きな喜びです。今後はユーザーのフィードバックを活かし、さらに機能を追加
していく予定です。

私たち技術職員は最先端研究を縁の下で支えています。これからもユーザー視点で、技術の壁を低くする取り組みを続け
ていきます。

計算情報ユニット

ブラウザから使えるスパコン―Open OnDemandの導入　鈴木 和磨

ブラウザでスパコン上の分子可視化ソフトを動かす様子

Staff's
COLUMN
スタッフ・コラム
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学術支援班

過去から未来への遊歩道　内山 功一

学術支援班

おかげさまで20年　原田 美幸

分子研の実験棟と共同研究棟（旧装置開発棟、レーザーセンター棟）の間には、南北に連なる遊
歩道があります。この遊歩道は実験棟から共同研究棟に続く渡り廊下を境に、北側は白いタイル張り、
南側は歩道などで見かけるインターロッキング（コンクリートブロックの組舗装）でできています。

この遊歩道ですが、雨の時期になると大きな水たまりが出来て迂回しなければ靴に水が染みてし
まうほどでした。いつ頃から水たまりが出来るようになったか記憶にないのですが、もうかなり以

前（20年前とか30年前とか？）からではなかったかと思います。
またインターロッキングの部分は、下地が転圧した地面にブロックが組み置かれているだけで周りも囲われていない為、

陥没箇所が発生して水が溜まりやすくなっていたと推測されます。
こちらの遊歩道は、正門側から共同研究棟のB、C、UVSOR棟に向かう職員やユーザーが利用しています。水たまりの

発生については、以前からなんとか解消してほしいと強い要望がありました。このため数年前から遊歩道の架け替え工事を
予定していましたが、本年度ようやく実施することができました。

今回実施した遊歩道の架け替えについては、南側も北側に合わせて白いタイル張りで施工し統一感を出しました。来年度
早々には、分子研50周年の記念式典が執り行われます。来場される分子研に所縁のある皆様には、新しくなった遊歩道を
歩き以前のままの実験棟と4年前に改修された新しい共同研究棟を眺めながら、これまでの分子研に思いを馳せ、またこれ
からの分子研に期待をしていただければと思います。

分子研に着任以来、20年の月日が流れました。根っからモノづくりが好きで、法人化直後にweb
作成等の広報担当として採用していただきました。着任後はプレスリリース、ノーベル賞対応、イ
ベント企画・運営など、新たな分野にも積極的に挑戦してまいりました。

20年という歳月の中で、広範な業務経験を通じて自身の成長を実感する一方で、憧れていた「職人」
の域には遠く及ばないと感じています。残念な気持ちもありますが、常に新しいことに挑む冒険の

ような日々は、私にとってかけがえのない経験となっています。
このような挑戦を続けることができたのは、広報チームの存在があってこそです。互いを尊重し、助け合いながら業務を

推進する素晴らしい仲間たちと共に働くことが出来、心から幸運だと感じています。また、私は技術職員と少し違う感じで
はありますが、技術推進部の一員であることも大変嬉しく感じています。大きなイベント等での技術職員皆様からの手厚い
サポートも、日々の業務を支える大きな力となっています。

これまでご支援いただいた全ての皆様に心より感謝申し上げます。今後とも、持ち前のチャレンジ精神を活かし、業務に
邁進してまいります。引き続きご指導ご鞭撻のほど、よろしくお願い申し上げます。
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