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【緒言】従来の新規材料探索・設計は、過去

の経験や知識などに基づいた概念駆動型アプ

ローチが広く行われてきた。ところが最近では、

材料応用の多様化、設計の複雑化が進み、これ

らの課題を解決する新たなアプローチへの期

待が高まっている。中でも、膨大なデータから

新たな規則性や知識を見出すデータ駆動型ア

プローチである Materials Informatics (MI)が急

速な発展を遂げている。 

現存する MIは、第一原理計算データを利用

したものが多くを占めている。膨大なデータを

必要とする MIにとって、第一原理計算は自動

化によるデータ収集が容易であるため都合が

良い。また、近年の計算技術・機器の発展に伴

い、より短時間に膨大なデータが生成できるよ

うになったことも理由の一つである。そして、

その膨大なデータがインターネットを通して

共有されたことでMIへの関心が急速に高まり、

新規材料探索・設計の促進に大きく貢献し始め

ている。ところが、理想的に設計、計算された

材料の物性値は、実験で作製された材料の物性

値としばしば異なった値を示す。第一原理計算

では、実際の実験で生じる多くの相互作用を考

慮しきれないためである。それらの相互作用を

考慮するため、実験データを利用した MIの例

[1]も報告され始めているが、データそのもの

も含めて未だ極めて少ない。 

そこで本研究では、実験データを利用した

MI の促進のため、過去に出版された論文に掲

載されている実験データを容易に抽出・収集、

共有できるシステムの構築に取り組んだ。 

【方法】実験データの共有に焦点を当て、WEB

アプリケーションとしてシステムを構築した。

データ抽出には、既存のデータ抽出ソフトウェ

ア WebPlotDigitizer[2]をシステム内に導入した。

データの収集対象には熱電変換材料を選択し、

実験データの網羅的な収集を行った。 

【結果】論文中のグラフから実験データを抽

出・収集し、共有が可能なWEBアプリケーシ

ョン”Starry data 2”の構築に成功した。実験デー

タを MIで利用する際、実験内容などを考慮し

て前処理をすることが想定される。そこで、シ

ステム全体を論文情報整理ツールとしても利

用できるように設計し、データの出力形式も前

処理が容易な JSON（JavaScript Object Notation）

形式を採用した。これまでに 1028試料 766組

成の熱電変換材料に関する物性値（電気伝導率、

熱伝導率、ゼーベック係数 等）の実験データ

を取得した。システムの全容および実験データ

の詳細は当日報告する。 
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