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研究成果の概要（和文）：論文中のグラフ画像から実験データを効率的に収集する世界初のWebシステム
Starrydataを開発し、材料インフォマティクスのオープンデータベースを公開した。応用例として、熱電材料に
ついての実験データ収集を進め、約2,500本の熱電材料に関する論文から15,000試料を超える膨大な実験データ
の収集に成功した。ベストデータに偏ることなく幅広い特性の試料を収録した点、データ一括ダウンロード機能
を搭載した点で画期的である。得られた熱電特性データと第一原理計算データを合わせて電子緩和時間の評価に
成功した。さらに、化学組成を入力とした熱電特性の機械学習を行い、平均誤差85%程度の熱電特性予測に成功
した。

研究成果の概要（英文）：We developed the first web system named Starrydata to collect experimental 
data from plot images in published papers, to generate an open database for materials informatics. 
As an application, we collected experimental thermoelectric properties of over 15,000 samples from 
over 2,500 papers. Our database recorded data from samples in wide variety of properties, without 
biases on the best data. By combining the data with a first-principles calculation, we succeeded to 
evaluate electron relaxation times of samples. We carried out machine learning of thermoelectric 
properties by using chemical composition as an input, and succeeded in prediction of thermoelectric 
properties with an average accuracy 85%.  

研究分野： 材料科学
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研究成果の学術的意義や社会的意義
あらゆることがデータとしてAIに利用される現代、科学論文に掲載された実験データが、デジタルデータとして
全く手に入らないのは時代遅れである。そこで本研究で開発したのは、論文中のグラフ画像から効率的に実験デ
ータを収集してデータベースを作成できるStarrydata webシステムである。例として約2500本の熱電材料の論文
から約15000試料の実験データを収集して世界最大の熱電材料データベースを作成し、そのデータ解析により優
れた熱電材料の特徴を解明した。今後は他の材料科学分野についても同様のデータベースを作成することで、AI
を活用した材料開発の進歩に貢献したい。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 

物性科学の世界では、「自分のデータと文献上のデータを直接同じグラフで比較する」という単純な解
析は、十分に行われているとは言い難い。これまで膨大な予算を投じて得られた過去の研究データを
活用せず、研究者が変わるたびに新しいデータを生産するのは宝の持ち腐れである。実験と理論の
相互比較をしにくいことによる弊害や、類似データ、トップデータを検索できる共通の場所がないことに
よるトラブルもある。 

現在、Materials Informatics (MI)という、情報科学を活用した物性研究手法が注目を集めている。アメ
リカを中心に、自動第一原理計算により数千種類の化合物に関する電子構造のデータベースを構築
し、その情報科学的解析による新規機能材料の探索が活発化している。次なる MI のデータソースは
膨大な数の論文から取得した実験データであるべきだと考えている。さまざまな方法・条件で得られた
多数の実験データには、人工的に得られたデータには存在しない、多くの未知の傾向や情報が眠っ
ていると考えられる。 

文献に掲載された物性値を集めてデータベースを作ろうという試みはこれまでにもいくつもあるが、い
ずれも研究分野のごく一部をカバーするに留まっている。データ量の大幅な不足を補うため、近年、テ
キストマイニングやグラフの画像解析により自動的に文献データを収録する仕組みの開発も進んでい
るが、そのように取得したデータでは、実用上最も重要である補助情報（各試料の作製条件や測定方
法など）に欠けた表面的なデータベースとなってしまう。 

 

２．研究の目的 

そこで本研究では、あらゆる文献（論文）に掲載された物性値を、作製条件や計算条件などのメタデー
タとともに、丸ごと数値データとして登録した文献値データベースを構築することを目指した。これによ
り軸や単位の違いを気にせずに、文献調査や論文の枠を超えた考察を容易にして、次世代の物性研
究スタイルを確立することを目指した。 

 

３．研究の方法 

本研究では、世界中の論文にグラフ画像として公開されている実験データを大規模に集積できるデー
タベースを構築した。独自の Web システム Starrydata の開発によりデータ収集プロセスの大幅な効率
化を目指した。完全自動化を目指すのではなく、論文の取得とデータの選択・判断は人間が行い、登
録されたデータの管理をシステムで行う仕組みを選んだ。文献管理ソフトウェアに似せたユーザーイン
ターフェイスと、無駄のないデータ収集画面、登録データの即時グラフ表示、自動単位変換機能により、
データ登録の手順を大幅に簡略化した。 

プロトタイプとして熱電特性データベースの構築を行った。この例として PbTe 系熱電材料の実験デー
タの解析を行った。Starrydata を用いて、3 人のデータ収集者とクラウドソーシングによって、過去の熱
電特性の論文から熱電特性の実験データを収集した。 

 

４．研究成果 

データ収集ワークフローの最適化によって、手作業にも関わらず、1時間平均で論文 1本、グラフ 5枚、
7 試料、20 カーブ、500 データ点という高速でのデータ収集に成功した。これをコツコツ続けることで、
既存の熱電特性データベース(UCSB Thermoelectrics Data)の 50倍以上となる、2500論文、15000試
料以上の大規模実験値データベースの作成に成功し、このデータベースを世界に公開した。このデ
ータベースは国内外の学会において高い評価を受け、企業とのコラボレーションによる他材料分野の
データ収集への展開も開始した。 

鉛テルル系熱電材料 434 試料の熱電特性の実験データの解析からは、熱電特性の温度依存性に強
い試料依存性があることがわかり、熱電特性を１つの代表試料で示すという従来の解析の限界が示さ
れた。だが、横軸を電気伝導率、縦軸をゼーベック係数とした Jonker plot を作成することで、電子構造
を反映した材料系の特徴が浮かび上がった。これは、特性の良い試料のみならず、多数の特性の悪
い試料を含めたことにより、初めて浮かび上がった特徴であった。 

この実験データ群を用いて、第一原理計算結果に含まれる未知変数である電子緩和時間を算出した。
すると、電子緩和時間は、多くの第一原理計算で仮定されていたような定数ではなく、作成方法によっ
て二桁以上も変化し、無次元性能指数 ZT に大きな影響を与える変数であることがわかった。これは、
高特性熱電材料の設計に、実験データと第一原理計算を合わせた電子緩和時間の計算が必要であ
ることを示す結果であった。 

さらに、このPbTeの実験データ群を、ニューラルネットワークを用いて機械学習したところ、試料の化学
組成のみからゼーベック係数などの熱電特性を高精度で予測することに成功した。これらは実験デー
タと第一原理計算の融合や、機械学習の導入が、物性科学の新発見につながることを示す結果であ
る。Starrydataに収録されたデータの多くは未解析であり、今後他のデータ群についても同様の知見が
得られると期待できる。 
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〔図書〕（計 1件） 
1. 桂ゆかり, “熱電材料のマテリアルズインフォマティクス”, マテリアルズ・インフォマティクスによる材
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〔産業財産権〕 

○出願状況（計 0件） 
○取得状況（計 0件） 
 

〔その他〕 
ホームページ等 

Starrydata webシステム https://www.starrydata2.org/ 

Starrydata 日本語ブログ http://starrydata.hatenadiary.jp/ 

Starrydata 英語ページ https://starrydata.wordpress.com/ 

個人ホームページ Starrydataの紹介 https://sites.google.com/site/yukarisearch/starrydata 

 

６．研究組織 

 

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や

https://www.starrydata2.org/
http://starrydata.hatenadiary.jp/
https://starrydata.wordpress.com/
https://sites.google.com/site/yukarisearch/starrydata


研究成果の公表等については、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責
任は、研究者個人に帰属されます。 


