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会話型デｰタ処理一その9一

GEOCAPS用

のデｰタファイノレ作成

吉井守正(鉱床部)

�物��奏��

はじめに

前回にプログラムGEOCAPS(地球化学デｰタ解析プログ

ラムシステム)のあらましをご紹介した.今回からその

システムの利用法を中心に述べよう.旧システム(岩

石化学デｰタ処理システム)については1980年から1982

年までにすでに本誌の会話型デｰタ処理シリｰズ1～

6で記してある.したがってそれらの記事との重複

はなるべく避けながらこのシステムの特徴や旧シス

テム以後の改良点について述べることにしよう.

1.準備

岩石･鉱物･水質そのほかの化学分析値やそれに付

属する物理量などのデｰタまたはこれらに類似した

性質をもつ二次元配列の数値デｰタはこのシステムで

処理可能である.まずつぎのようた準備作業を行う.

a)試料番号の整理

試料番号は9文字以内の文字列(数字およびロｰマ字等)

とたるように調整する.在るべく同番ができないよう

にする･システムではデｰタを試料番号順にソｰト

できるので同種のデｰタは最初の文字を同じにしたり

全体の文字数を一致させておくとあとから便利であ

る.

なお文字数は物理的には10字まで書くことができ

る.最初に9文字までに制限するわけは入力デｰタを

何らかの理由で一時廃棄しようとするときに試料番

号の前に一(マイナス)記号を追加して処理から除外さ

せる機能を利用できる可能性を残すため'である.

b)コｰドの設計

デｰタに付けた分類コｰドによって必要なデｰタを

検索して処理をする方式は筆者らによる旧来からのシ

ステムでの一大特色である.この機能を十二分に活用

するためにデｰタの性質を全体的に良く見極めた上で

周到狂コｰドの設計をしてもらいたい.コｰドの考え

方と付け方のコツについてはすでに本誌315号(吉井

1980)で述べたのでここでは要点だけ記す.

コｰドは全体が10文字の文字列である･

の4種のサブコｰドに細分されている.

第1サブコｰド(1文字)

第2サブコｰド(3文字)

第3サブコｰド(3文字)

第4サブコｰド(3文字)

これはつぎ

デニタに分類コｰドを付けるときに各サブコｰドに

対して使用者はまったく任意に分類の定義をしてよ

い.最近の実例では

第1サブコｰド:地質区または地域

第2サブコｰド:地質時代･地層または岩体

第3サブコｰド:岩質

第4サブコｰド:地区文献コｰドその他

といった形式のものが多い.

コｰドの設計で念頭に置くべき点はデｰタをコｰド

別に検索する際にはコｰドの範囲を指定して行うとい

う方式に適合させることである.ここで言う範囲とは

文字列のもつASCII文字コｰドの番号範囲のことであ

る.

ASCII文字コｰドによる文字の“値"の大小関係は

つぎのとおりである.

･<0<1<…<9<A<B<…<Z<a<b<…<z<～

すなわち数字ロｰマ字の大文字および小文宇の順に

値が大きく放る.このシステムでは･(ピリオド)を

最小値～(ティルダ)を最大値と定義している.

だからたとえば地質時代のように一定の順序に配

列させる必要のあるときはサブコｰドの少恋くとも最

初の文字は上記の序列に沿ったものでなけれぱなら校

い.それもできれば1,4,7,……とかA,D,

G,一･･といった具合に間を少し飛ばして付けるよう

にしておく方かよい.将来その中間に新しい区分を

追加することができる.

第2サブコｰドから第4サブコｰドまでは3文字が

使先るのでデｰタの細分を要しないときはそれら各

サブコｰドの第1文字目で主要な分類および序列が定�



鉱物のデｰタに付けたコｰドの実例

第1サブコｰド(1文字):出所

R文献

Y筆者自身の分析

第2サブコｰド(3文字):鉱物名

BTMバスタム石

PXMパイロクスマンガン石

RDNバラキ石

TPRテフロカンラン石

第3サブコｰド(3文字):化学分析法

･△△湿式

E△△EPMA

△印に適当な細分を定義する｡

第4サブコｰド(3文字):文献コｰドその他備考

\ll/文献一一1表を別に作一て対照する･

まるようにする.そして残る2文字はその分類内容

の略号として判読できるようにすると便利である.

最良の実例とは言えないが筆者が現在使っているコ

ｰドの例を第1表に示す.

C)成分名

ここでいう成分名とは化学成分だけでたく一般の

項目名も含めた名称を意味する･したがって帯磁

率･屈折率･温度･pHといった項目であってもよい.

目下のところ成分名の文字数は9字以内,項目数ば

35以内である.

とくにTota1またはSumの項を加えておくと

デｰタ入力の行程で各試料の最初の項からそれらの

項の直前までの項の数値の合計を算出しTota1(Sum)の

項に記入する機能がある(吉井,1981).微量成分や物

理量はTota1(Sum)の項のあとに付ける.

狂お成分式の計算結果を使用者の指定する項目に

属する数値配列へ記入することができる･そこで最

大試料数が比較的少なく成分数に余裕がある場合は

計算結果を書き込むための専用項目を登録しておくと

デｰタ処理結果をもとにした次の段階の処理もできる

ように衣る･成分名に関する注意事項を次に示す･

ア)同名の項目を(大文字･小文字の別にかかわらず)作

ってはならない.とくにノルム用プログラムで

は内部的にノルム鉱物名およびD.I.の項目が
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追加されるのでこれらと重複しないよう注意を

要する.

イ)計算式で用いる記号すなわち十一*/()〈㍉

を含む名称は避ける.

ウ)数字で始まる名称は避ける.“0"という名称を

作ってはならない｡

工)10g,1nで始まる名称は大文字･小文字の別に

かかわらず避ける.

オ)〔〕を含む名称を作ってはならない.

以上について少し補足する.デｰタ処理の際には

使用者は処理すべき成分名を単独または算式の形で

指定する一入力された成分名の検索が行われるので同

名が2箇所以上あると2番目以降の成分の検索ができ

たくなる･与えられた算式から成分名および定数と演

算記号とを分離させる都合でイ,ウ,工の制約を生じ

る.ただしその場合〔H.O+〕とか〔2V〕といった具

合にブラケットで囲むことにより上記の制約に抵触

する成分名の指定ができる.したがってこのブラケ

ット自身を成分名に使うことはできない.

d)準備段階での全般的な注意

ひと口にデｰタを整理するといってもその規模や出

所によって状況は千差万別である.とくに注意すべ

きはデｰタの量カミ多いかまたは多くなることが見込

まれる場合である･柱かでもデｰタが自分のものでな

く異った複数の文献から引用する場合が問題になる.

すなわち出典によって化学成分の組合せや順序が異

る｡このようなときは面倒でも原稿をロビｰして

切り張りし順序を統一するなどの工夫カミ要る｡その

上将来デｰタカミ増したとき分類や成分を増さねばな

ら衣いかも知れない｡それらを先読みしておく必要も

あろう.

しばしば起こるのが同一デｰタの多重登録である.

とくに文献からの引用のときに起こり勝ちで原著の分

類をう呑みにしてコｰドも違えてしまったときは見

破りにくい.このシステムではそのよう匁場合でも

多重に登録されたデｰタを発見し削除する機能が付い

ている.しかしこのようた手戻りのないように十分

気を配るに越したことはない･

2.デｰタファイルの作成

デｰタの準備ができたら計算機と向い合う.以前

から何回も述べているようにこのシステムは目下のと

ころ横河ヒュｰレット･パッカｰド社製YHP-9845T�
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女台め

テLタ用･

領域クリア

テｰプファイルを

作る?

既成の成分名

フテイルを利用する?.

利用するYES

�

丰

成分名の登録

(第2図参照)

利用する成分名ファイ

ルを含むインデックス

ファイノレ名

成分名と

分子量入力

成分数から許容

試料数算出

最大試料数

(使用老の希望数)

最大試料数

算出･決定

デｰタ名

一｡N0

アｰブフア

イノレ乍る?

�匀

インデックス

フアイノレ名

ファイルデｰタ最大試訂正

名へ名へ料数へなし

各フアイノレの

作成

ファイル作成中にエラｰが発生

したとき

.一,一一一一一>

インデックスフ

アイノレ内容･

成分名･分子量

のレコｰド

マスタｰテｰプ

を作る?

作る?

�匀

入口

テｰプの

イニシアライズ

乏

イニシア

ライズしてある

�

丰

マスタｰテｰプ

のファイ川乍成と

レコｰド

“作業終了"

終り

フアイノレ名

のカタログ

ファイルを抹消

する?

丰

抹消する

�

�匀

フアイノレの

抹消

第1図デｰタファイル作成の行程

終了後プログラムは一時停止(PAUSE)する.

連結してその行程へ進入する.

プログラムを進めるキｰを押すとデｰタの入力･訂正等に必要なセグメントを�
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策2表

ノルム計算用の“標準組成"

η

卩�

TiO雷

A1星03

Cr20呂*

Fe星0島

䙥伀

�伀

��

��

�伀

Na望0

�　

P男05

��

��

���

���

�

�

�

�

1.ノルム計算可能なデｰタは区間

Aでの成分の組合せと序列が左

記のとおりでなけれぱならない.

2.*印を付けた成分は共に存在す

るか除かれるかのいずれかとす

る.

3.区間Bの成分は変更できる.ま

たこの区間に任意の成分を追加し

てもよい､

4.区間Dには任意の成分を追加して

よい.

5.上記1-2の条件を満足するデｰ

タタイプは

NR(*印の成分を除く)

NC(*印の成分を含む)

となりノルム計算カミ可能となる.

6｡ノルム計算用プログラムでこのタ

イプのデｰタ処理をする際には

左記成分のほかにノルム成分の

指定ができる｡

7.成分の合計値を100%に再計算す

る場合は区間Aの成分の合計値

について行われる.

用である･プログラムテｰプをかけ自動立ち上がり

ボタン(AUTOST)を押し込み電源ON.プログラム

メニュｰの1番(デｰタファイルックリ)を選択し目付な

どを入力するとプログラムテｰプが走り必要なセグ

メントの連結という段取りとなる･

ファイル作成行程の流れ図を第1図に示す･

a)成分名の登録

デｰタフブイルの作成をする行程は最初に必ず通ら

ねばならない･不慣れな人にとっては面倒な部分でも

あろう.とくに成分名を登録する行程は使用者が自

分のデｰタを持ち込むのだから手間カミかかり細心の

注意を要する.このシステムでは成分名はとくにプ

ログラム自体には書かれておらずまったく白紙だから

使用者の責任で成分名の登録をする･その際に成

分名そのものについての制約カミあることは前項で述べ

たがそのほかにつぎのようなルｰルがある･

ア)化学成分名は大文字･小文字の区別を厳密に守

って入力すること.これによりあとで説明す

る分子量の自動算出機能が利用できる.

イ)ノルム計算をするデｰタの化学成分は一定の序

列をしていること.

す荏わち:Si02,TiO｡,A1.03,(Cr203),Fe203,

䙥����杏�����������〵

の各成分カミこの順序で配列している必要がある･

ただし括弧内の成分は同時に含むかまたは除外

するかのどちらかにする･合計値を100%に再

計算する必要のある場合にはP･O島のあと適当な

位置にTota1(Sum)の項を設けること.

以上のうちでとくにノルム計算をするデｰタでは

成分の種類と序列が規定されているので一般用および

ノルム計算用プログラムでは珪酸塩用の“標準組成"

を準備している.使用者はこれを選択するとノル

ム計算のできる成分の組合せを間違いなく登録すること

ができる.これは第2表に示すとおり上に述べた

成分のほかP.O｡のあとにH.O+,亘｡O一,Othersおよ

びTota1の項が付けられている.

この標準組成を選択した場合でも上記イに違反し

ない限りP･O･のあとに任意の成分を追加できる.微

量成分等もTotalの項の後に付け加えてよい.成分の

追加は登録成分名の訂正･追加をする行程を利用して

行う.

水質分析用プログラムでも“標準組成"を用意してい

る.これについては省略する.

b)分子量の算出

化学成分名が入力されるとその文字を解読して入

力成分の分子量が算出される仕組になっている.これ

について述べてみよう.

使用者カミキｰボｰドから入力した文字はDATA文中

にある元素名との照合カミ行われる.まず特殊な項目す

柱わちT.Fe.O呂,T.FeO,Others,Total,Sumとの照合

カミ行われる.該当カミあれぱこれらに併記されている

分子量も読み取る.Others,Tota1,Sumの“分子量"

は1とされる.

これらに該当かない場合は入力成分名の第!字を判

別しこれカミロｰマ字の大文字であるときにはただち

にDATA文中の1文字から成る元素名を検索する･

該当カミあれぱその元素に併記されている原子量を読み

取る.該当カミなく第2宇目カミロｰマ字の小文字なら

ばDATA文中の2文字から成る元素名を検索する.

以上で元素名に該当カミあれば次の1文字を判読する.

もしこれが数字のときにはすでに読み取った原子量

にこの数値を乗じる･以下上に述べた手続きを繰り

返す.このようにするとたとえばA1･03のような

場合は

A1の原子量×2+Oの原子量×3�
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入口･

成分名用の

領域クリア

全分二r量=1

“標準組成"を

利用する?

｢■■■一■'一

ノルム計算用だけ

■YES

Cr.0｡,Ni0村

を利用する?

�匀

利用する?

乏

利用する

�

丰

成分名の入力

Cr.O｡,NiO

付DATA文から

読み取り

“標準組成"用

DATA文から

読み取り

軍

元素名と原子量

をDATA文から

読み取リ

N0元素の

該当あり

�

�匀

NO元素名

の次に数'}=

�

�匀

“該当なし"

原子量×原子数

分子量に

足し込み

入力文字N0

きり

�匀

分子量0K?

(訂正など)

吋`コ

分子量÷原子価

終り?

乏

�匀

終り

成分名･

分子量表

成分名･成分名成分名

分子量表の追加の訂正やり直し

デｰタタイプ切

判定

成分名

分二r景表

成分番号

“Tot田r'の雌董を

インデンクスファイ川ご

記入

出口

第2図成分名登録の行程

第1図の中にある“成分名の登録"行程(サブルｰチン)の詳細を示す.使用者が入力した文字列を解読し

したDATA文と照合しながら化学成分の分子量を算出する機能が特徴的である.

元素名と原子量を記�
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という計算がたされて

分子量が自動的に求められる.

元素名カミDATA文中に見出されない場合または第

1字目が数字かロｰマ字の小文字であるときは化学

成分名に該当がない旨の表示が出され使用者に分子量

の入力を仰ぐ･このとき化学成分名以外の項目のと

きには“分子量"を1とするように規約する.化学分

析値をモル数に換算するにはこの分子量で割るのだか

ら分子量の値が0であってはならない.プログラムと

しては使用者がたとえ分子量にOを入力してもそれ

を1に変えるように仕組んである.

このようにして得られた分子量を成分名とともに

成分名ファイル中に記憶する.

水質分析用のプログラムではさらに各成分の原子

価を使用者に入力してもらう.SiO｡のように電荷の

バランスが取れて原子価が0となる場合や化学成分

以外の項目の“原子価"は1と規約する･この場合も

○が入力された場合には強制的に1に変換する仕組に

してある.各成分の分子量÷原子価の値が成分名ファ

イル中に収められる.

成分名登録の手間を省くためにすでに作られている

成分名ファイルの内容を利用することもできる.この

手続をするには使用者は既成の成分名ファイルの利

用する行程を選び成分名ファイルの付属しているイン

デックスファイル名を入力する.これによって成分名

ファイノレの内容がテｰプから計算機に入力される.

一般には研究テｰマが同じとき取扱うデｰタの成

分の数や組合せは一定する場合が多いので上に述べた

方法は手続きの簡素化という点でも便利である.

成分名の登録作業が終了し使用者カミ終了の指示をす

るとプログラムではただちに成分名の序列を検査し

デｰタタイプを決定する･目下のところつぎの4種カミ

ある.

デｰタタイプ:NRノルム計算可能のデｰタ

NC同Cr.O害,NiO成分付き

CG一般用デｰタ

CW水質分析用デｰタ

各タイプの特徴を簡単に述べておこう.

NRおよびNC

ア成分の組合せおよび序列が第2表の区間Aの条

件を満たす.

イ合計値を100%に再計算するのは同表区間Aの

範囲の成分に限る.

ウデｰタ処理の際にノルム成分の指定ができる.

エノルム計算サブルｰチンでノルム値の算出可.

�

ア

イ

ウ

�

ア

イ

ウ

(ただしノルム成分の指定があった場合またはデｰ

タ印刷用プログラムの場合に限る)･

Tota1(Sum)の項がある場合その直前の項

目までについて合計値を100%に再計算できる.

ノルム成分の指定をすると“成分名該当なし"

を表示.

ノルム計算サフルｰチンヘ入れず入口から出

口に短絡.

水質分析用プログラムでファイルが作成された

とき付けられる.

“分子量"用ファイルに分子量÷原子価の値

を記憶.

その他の機能はCGのイ,ウに同じ.

デｰタタイプの決定のあとTota1(Sum)の項目の有

無およびそれがあった場合その位置(成分番号)が検

索･記憶される.これらの事項･デｰタタイプ･成分

数などはインデックスファイルに記入される.

以上で成分名登録(サブルｰチン)から抜けてつぎ

の行程へ進む.

成分名登録の行程の流れ図を第2図に示す.

c)最大試料数の決定

成分名の登録が終ると成分数が決まる.この成分

数をもとにして最大試料数の算出が行われる.この

方法としてYHP-9845TのBASIC中にはREDIM文

というのがあり最初に宣言された配列規模(=行数･列

数)の範囲内で配列の行数および列数を任意に変更で

きる(吉井,1981)･目下化学分析値を入れる配列の宣

言時の規模は1500行15列である.そこで成分名登録

の結果成分数が確定することにより許容試料数がつ

ぎの算式で求められる.

許容試料数=(22500÷成分数)の商

ただし許容試料数は1500以下とする.そして使

用者が入力を希望する試料数と許容試料数のうちの少

ない方の値を最大試料数と呼ぶことにしてこの数だけ

の試料を収容できるように配列の修正が行われる.

d)各ファイルの作成

使用者が比較的少数の試料についての“使い捨て"

的たデｰタ処理を選択する場合にはテｰプファイルの

作成は省略される.しかし一般にはこのシステムの�
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策3表デｰタ用7アイルの構成

インデックスファイル

インデックス･成分名･デｰタの各ファイル名

ファイル作成･デｰタレコｰド各年月日

デｰタ名･デｰタタイプ

最大試料数･試料現在数

成分数･余計計算に係る成分数

成分名ファイル

成分名･分子量(水質分析用では分子最÷原子価)

最大35成分

コｰドファイノレ(“瓦CD")

デｰタフアイノレ

言式料番号･コｰド･各成分の値

最犬1500試料(15成分のとき)

趣旨に従ってつぎのような各種ファイルの作成(CRE･

ATE)が行われる.デｰタ用ファイルの構成を第3表

に示す.

ア

イ

ウ

エ

インデックスファイル

成分名ファイル

コｰドフアイノレ

デｰタファイル

使用者はインデックスファイルに命名する.これ

により成分名ファイルとデｰタファイルには自動的に

名称が付けられる.このシステムではインデックス

ファイノレにたとえば“DATA"の名を与えると成分

名ファイルには“DATAa"デｰタファイルには“DATA

1"カミ付けられる.コｰドファイルはつねに“ECD"

および“ECD1"という名カミ付けられる.なおコｰド

ファイルはデｰタ処理の際にコｰド灘を記憶させてお

くもので詳しくは後の回で述べよう.

インデックスファイル名が与えられるとともに同フ

ァイルの作成とその内容のレコｰドがされる.続い

て成分名ファイルの作成と成分名･分子量等のレコｰ

ドが行われる.そのあとコｰド用ファイルとデｰタフ

ァイノレが作られる.

これら一連の動作のあと使用者の選択によりマス

タｰテｰプの作成が行われる.これで作業は終了し

プログラムは一旦停止(PAUSE)する.プログラムを

進めるキｰ(CONT)を押すとデｰタ入力の行程などを

含むプログラムセグメントを連結しその行程へ入る･

3.ファイル作成中のエラｰとその対応

今回述べているのはGEOCAPSの入門行程ともいう

べき部分でこのシステムにまだ慣れていない人カミい

わばおっかなびっくり操作を行うという場合も少なく

狂い.このようなときに操作上その他の都合でエラ

ｰが発生すると使用者は戸惑うし計算機そのものへ

の拒否反応を起こすこともあり得る.しかしテｰプ

にファイルを作る行程では経験的にもエラｰの発生

率が比較的高い.

この原因の主要なものは誤って同名のファイルを作

ってしまうかまたは試料数カミ多過ぎてテｰプに入り

きらない場合である.とくに後者は同一のテｰプに

多数のファイルを作るときに起りやすい･新品のテｰ

プに対してINITIALIZEの作業をしなければ使えない

のにその事を知らないでエラｰを起こす人もいる.

このような状況にプログラムとしては一定の対応カミ

できるようでなければならない.

Y亘P-9845Tではエラｰ発生時の処理ができるよう

にONERRORGOTOというコマンドカミある.これ

を利用してエラｰ発生とともにその処理をするプロ

グラム行程へ移る仕組にしている｡第2図にその行程

を示してある.

a)亙NIT亙AL亙Z亙されていないテｰプ使用の場合

'テｰプが新品でINITIALIZEされていないにもかか

わらずそのテｰプにファイルを作ろうとした場合は

まず使用者にその状況を表示し確認を取る･使用者

がINITIALIZEの許可を出せぱこれを実行しその

あとただちにインデックスファイル以下の作成に移る｡

b)上記以外の場合

ファイノレ名のカタログを表示し使用者の注意を喚起

する.そして作りかけたファイルを消去(PURGE)

するかどうかの指示を仰ぐ･指定されたすべてのファ

イルを消去した上で行程はインデックスファイル名の

命名へ戻る｡ファイノレを作りかけている途中でエラｰ

が発生した場合はその時点までに作られたファイルの

すべてを取り消さないと再びエラｰが出る.

ただし成分名ファイルとコｰドファイルについては

同一テｰプ内に同名のファイルが作られそうになった場

合は自動的にその行程を飛ばして次へ移る仕組にた

っている.
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