
CDB形式熱力学データベース解説書

１．CDBのパラメータ
　一つのパラメータは”キーワード”で始まり、！で終わります。複数の行に渡っても構いませんし、行の長さに制限はありま
せん。最終行の！の後には任意のコメントを記述しても構いませんが、複数行は不可です。以下、キーワードを説明し
ます。基本的には記述の順番はありませんが、Split_Sublattice はベースとなる相を先に記述してください。

1). Defined_System
これはデータベースに含まれる元素を定義するものですが、CDB では必須の項目です。この情報はデータ
ファイルの登録時に、検索情報として読み込まれます。
Defined_System Mg-Al-O !

2). Database_Info
名称など、ユーザに伝えるべきいろいろな情報を記述します。この情報は CaTCalc のデータファイル選択
画面で簡易情報として表示されます。これは省略可能です。
DataBase_Info RICT Ceramics DB ver 1.0 !

3). Database_Note
Info と同じで、いろいろな情報を記述しますが、情報はデータが読み込まれた後、Summary タブに表
示されます。Database_Info の補足情報の扱いです。これは省略可能です。
DataBase_Note Last updated on 20/May 2021   v1.10 !

4). Element
元素情報です。CaTCalc では元素情報は他のファイルで定義していますのでこの項目は省略可能です
が、独自の仮想元素を用いる場合はこれで定義します。TDB の場合と同様に、標準状態の相、mol 重
量、H(298.15)-H(0)、などを記述します。
Element C Graphite 1.2011E+01 1.0540E+03 5.7400E+00 !

5). Include_File
他のデータベースファイルを同時に読み込む場合に用います。特にガス相は通常、IdealGas.ADB を
Include すれば良いでしょう。
Include_File IdealGas.ADB !

6). Reject_Phases
デフォルトでは非選択とする相を定義します。これが必要となることはほとんどありません。

7). Function
関数を定義します。関数名は任意の文字数の名称で、その後、下限温度、T（と P）の関数、上限温
度の順で記述します。
Function GSiCSOL 298.15 
-88584.0+271.1462*T-41.2795*T*LN(T)-4.36266E-3*T**2+0.8E+6*T**(-1)
+0.2E-6*T**3; 6000 N 2021RICT !

8). Phase
相を定義します。相名の次に、相モデル、副格子数と各副格子のサイズを記載します。なお、相モデルとし
ては現在のところ次の表 1 のものをサポートしています。
Phase Yb5Si3 CEM 2 5 3 !

表１　CaTCalc でサポートされている相モデル
表記 相モデル 説明



Ideal 理想溶液モデル 理想気体に用いる理想溶液モデル

CMPD 純物質化合物 組成幅を持たない各種化合物

CEM Compound Energy model 副格子モデルに基づくもので CALPHAD
では標準のフレームワークモデル

ASM Associate Species model 会合体モデルの一種だが、副格子モデルに
基づいた会合体を用いる

MQM Modified QuasiChemical 
Model

FactSage の MQMPA を若干変形し
た擬化学モデル

IonicSL Ionic Two Sublattice Liquid 
Model

Thermo-Calc の液相モデルでほぼその
ままサポート。C などは若干異なる。

Aqueous 水溶液モデル HKF や SIT、e-UNIQUAC などの相
互作用モデルをサポートした水溶液モデル

　 
9). Parameter

パラメータを定義します。現在のところ、次表のパラメータがサポートされています。
Parameter G(Yb5Si3;Yb:Si;0) 298.15 5*GHSERYB+3*GHSERSI-398340-
33.78256*T; 6000 N RICT2017 !

表１　CaTCalc でサポートされている熱力学パラメータ
表記 説明 説明
G 成分の Gibbs エネルギー 標準圧力下での Gibbs エネルギーを T のみの関数

として与える。圧力分は含まないことに注意。
L Redlich-Kister 相互作用

係数
相互作用係数

BMAG Bohr 磁子 Inden-Hillert-Jarl モデルの Bohr 磁子
TC Curie 温度 キュリー温度。負の場合はネール温度。

QG MQM の擬会合体の Gibbs
エネルギー

MQM の擬会合体は端成分とは異なる取り扱いを
するが、その Gibbs エネルギー

QL MQM 擬会合体と成分の相互
作用係数

擬会合体とその端成分との相互作用係数。詳細は
MQM モデル解説書を参照

QM MQM の 3 体相互作用係数 MQM モデル解説書を参照
QT MQM の 3 体相互作用係数 MQM モデル解説書を参照
QH MQM の 2 体相互作用係数 MQM モデル解説書を参照
V0/VT 標準状態におけるモル体積 EOS 解説書を参照
VA 体積熱膨張係数 EOS 解説書を参照
VK 圧縮係数 EOS 解説書を参照
VC,VD,VN 圧縮係数の圧力微分 EOS 解説書を参照
SIT 水溶液の SIT モデルのパラメー

タ
水溶液モデルの解説書を参照

HKF 水溶液の HKF モデルのパラ
メータ

水溶液モデルの解説書を参照



UNIQC 水溶液の UNIQUAC モデル
のパラメータ

水溶液モデルの解説書を参照

＊注意　MQM では端成分の Gibbs エネルギーとともに、配位数パラメータ（Z）が必要ですが、これ
は G や QG の次数パラメータで与えます。その他、詳細はモデル解説を参照してください。

10). List_of_References
参照文献のリスト。
List_of_References　1971STU  'J.M. Stuve, L.B. Pankratz, and D.W. 
Richardson: Bur. Mines Rep. Invest., 1971, vol. 7535, pp. 1-11.' !

11). Manetic_Phase
磁性の寄与があることと、磁性パラメータを定義します。詳しくは磁性モデルの解説を参照してください。
Magnetic_Phase FCC_A1 -3 0.28 !

12). Split_Sublattice
2 相で表現する相モデルであることを示します。規則不規則相変態のものと拡張 CEM の 2 種類有りま
す。詳細は規則不規則変態モデルの解説を参照してください。
Split_SubLattice BCC_B2 BCC_A2 Order-Disorder !
Split_SubLattice BCC_B2 BCC_A2 !

13). Constituent
例えば Split_Sublattie では多くの Parameter が省略可能だが、その場合は Constituent 情
報は必須。Parameter を省略しない場合は Consituent は省略可。
Const B2_BCC :Cr,Fe,Mn:Cr,Fe,Mn:C,Va: !

２．関数表限について
　関数表現は単一の数値、または T と P の関数である。まず下限温度（通常は 298.15K）で始まり、スペースで
区切りの上、関数表現を行い、セミコロン";”で終了し、スペースで区切って上限温度を記述する。次の温度範囲があ
る場合は”Y”で繋ぎ、同様の表現の後、終了する場合は"N”で終わる。その後、スペースで区切ったあと、通常は文献
情報を記載し、"!”で文を終了する。なお、関数表現は通常の数学的表現に従うが、割り算は（今のところ）数値以
外はサポートされていない。よって、例えば/T は*T**(-1)と表現する。その他、EXP、LN、SQRT(T)、T**(0.5)
がサポートされている。

３．SGTE-TDBとの違いとTDBファイルの変換
　CDB 形式はほとんど TDB 形式と同じですが、行の長さに制限が無く、その他に次のような違いがあります。

1. 圧力分は基本的に EOS で別途対応するので G パラメータに含めず、G パラメータで表現するのは標準圧
力での G のみとする。そのため、理想気体でも、その G パラメータに R*T*LN(1E-5P)は加えない。なお、
Murnaghan-EOS も、Gibbs エネルギーではなく V0、VK などで与える。

2. 元素名は大文字と小文字を区別し、例えば Ca と記述。また、electron は E で、/-は不可。
3. 相名も大文字/小文字を区別する。但し、関数名のみ大文字/小文字を区別しない。
4. Ion 成分で charge は括弧付きの Ca(+2)と記述。Ca+2 という表現は不可。
5. 数値については分数をサポート。1/3 など。関数に関しては現在のところ不可（サポート予定）。
6. Parameter で、相名と SubLattice の間の delimiter は semicolon（；）を用いる。
7. Type Code は用いない。Phase の記述に相モデルを明記する。
8. Type_Definition などのコマンドは不要。
9. パラメータの多重定義は基本的に不可。TDB では FCC_L12 など規則不規則変態相で、同一構成の L

パラメータも用いるが、CDB では L2 などとして区別する。
　通常の１ファイル形式の TDB ファイルは CDB と同様に登録して直接利用可。また、CDBへの組み込みの変換
機能が利用可。CDB 形式へ変換されたデータファイルがデフォルトの Data フォルダに新規作成されます。



4．Gibbsエネルギーの低温モデル
　熱力学パラメータの低温への拡張、磁気モデルの改善、液相の二相モデルなど、現行のモデルの改善を目的に、第3
世代TDB（3-G TDB）の構築が行われている。これに対し、CDB では今のところ次のような対応を行っている。

1. 低温比熱への対応として Einstein モデルと Debye モデルの組み込み関数を用意した。これらは CDB
の中で利用可能である。
1. GEIN(Te)：温度 T における f=RT*(3/2(Te/T)+3ln(1-exp(-(Te/T))))の値を返す関数
2. GDEBYE(Td)：温度 T における Debye model の Gibbs エネルギー値を返す関数

2. 液相の二相モデルに対して、以下の組み込み関数を用意した。
G2STF(dG)=-RTln(1+exp(-dG/RT))

3. 現行の 3-G TDB には組成依存性に関して次のような問題がある。まず、Einstein 温度を組成依存性
を有する物性値として扱う。しかし、そもそも Einstein モデルも Debye モデルも、本来、単純な格子にし
か適用できない理想化されたモデルである。純成分でも、例えば Al、Fe や CaO などは Debye モデルで非
常に良く表現できるが、Si や Quartz などは全く不可である。よって、このような単純化したモデルを固溶体に
まで適用して組成依存性を論じることは現実的に無理がある。さらに Cp の組成依存性については十分な情
報も無いのが普通である。よって、実用性を重視する CALPHAD では、直接Cp に対してモデル化した方
が現実的である。よって CDB では Debye モデルや Einstein モデルは溶体の G 表現の一般的モデルと
しては扱わず、単に端成分の G 表現に使える場合は使い、Debye 温度などを、一般に組成依存性を有す
る物理量として扱うことは行わない。よって、溶体の Cp の組成依存性は、従来通り、過剰Gibbs エネル
ギーによって表現する。Debye 温度の組成依存性は、その場合、間接的に表現されることになる。

4. IHJ 磁気項の 4 項修正案については、既存のデータとの整合性が取れなくなることが最大の問題である。改
善効果も限定的なので、CDB では当面はサポートしないことにした。

5. 以上の通り、現行の 3-G TDB は基本的な検討が不十分である。さらに、第一原理ベースで一から再構築
することが基本で、従来の TDB をベースとしないので、それとの整合性はあまり重視されていないようである。
これは実用性や実効性の点で問題が生じる可能性が高い。よって、低温のモデリングについては、当面、従来
の室温以上の TDB をベースとして、それからの拡張の形で対応する。その一環として、

6. 標準温度の H0,S0,Cp と整合性が取れる Debye モデルによる G 関数を推定するユーティリティを用意し
た。これは下記文献 1 のものと基本的に同じ手法と思われる。具体的には、低温比熱に対し、Debye比熱
を仮定して Cp=Debye_Cv+αT という関数形を仮定し、標準温度の H0、S0 と Cp を再現する
Debye 温度と α を決定するものである。Debye モデルが適する場合は容易に 3-G TDB と同等以上の
低温モデリングが可能である。使用法はマニュアルを参照のこと。
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