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ABSTRACT 

Although numerous papers are published each year, most of the experimental data reported in those 

papers are only available as two-dimensional plot images. Data-driven materials science using the 

machine learning technologies will be accelerated by gathering those published experimental data 

into a database. By taking thermoelectric materials as a test case, we attempted to optimize the 

processes of collection of papers, extraction of numeric data from plot images, and sample-based data 

storage into a database. By searching with a keyword “thermoelectric”, we obtained a list of 47,936 

papers. Among these papers, we selected 18,471 papers as possible papers with thermoelectric 

properties, and succeeded to download 14,835 full-text PDF files. We developed a web system named 

“Starry data”, to assist the sequential data extraction from the images contained in those PDF files.  

This system also assists materials scientists to annotate experimental samples efficiently, to develop 

a descriptive database that can be used for machine-learning of the complex, sample-dependent 

materials properties.   
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1 緒言 

温度差と電位差を相互変換する熱電変換材料

は，発電素子やペルチェ冷却素子としての応用が

期待されている．これらへの応用にはmmスケール

の多結晶体バルクが必要であり，特性改善のため

緻密化と微細組織制御が必要であるため、多様な

粉末冶金技術が利用されている． 

熱電特性はほぼすべての半導体および金属が

持つ性質であるため，熱電材料の候補物質は多

いが，どの物質が最も有望であるか予測することは

簡単ではない． 

熱電発電と冷却の効率は，無次元性能指数 

𝑍𝑇 =
𝑆2𝜎𝑇

𝜅el + 𝜅ph
 (1) 

が大きいほど高くなる．S は熱起電力（ゼーベック

係数），σ は電気伝導率，κel は電子熱伝導率，κph

はフォノン熱伝導率である．(1)式を単純に読み解

けば，S と σ が高く，κel と κphが低い材料が有望で
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あることになるが，いずれも独立に制御できず，同

じ物質でも組成や製法のわずかな違いで S, σ, κ 

が何桁も変化してしまう．この結果，試料依存性が

物質依存性よりも大きくなってしまう．これらのしが

らみの中で，ZT が高くなる絶妙な組成や製法を探

索する複雑な研究が，熱電材料開発である． 

これらの情報整理の難しさを乗り越え，有望な熱

電材料を高速に開発する手段として，筆者は機械

学習に着目している．機械学習はコンピュータによ

る「長年の勘」の補助であり，人間の処理能力をは

るかに超える膨大なデータから傾向を学習すること

ができる．近年，材料科学に機械学習などのデー

タ科学を導入した「材料（マテリアルズ）インフォマ

ティクス」が世界で急速に発展している．自動第一

原理計算を用いて数万種類の無機/有機化合物の

計算データが無償で公開されている．熱電材料に

関するデータベースの整備と機械学習も進行して

おり，2000 種類以上の実在物質の熱電特性予測

の第一原理計算結果を掲載したTEDesignLab 1-2) ，

100 本ほどの熱電特性の文献からデータを抽出し

て 収 録 し た MRL Datamining Chart (Energy 

Materials Datamining) 3)，これらのデータと外部デ

ータベースを融合して機械学習を行い，S, σ, κ, ZT

の有望性を物質単位で数値化した Citrination 4)が

公開されている． 

ただ，機械学習の精度は元のデータセットとそ

の整理の仕方に大きく依存する．そこで現在よりも

はるかに多くの実験データを集めたデータベース

を，試料依存性を明示的に取り込んで構築すれば，

より本質をとらえた熱電特性予測が可能となると期

待できる． 

実験データをグラフから数値データとして抽出

すれば，出版社の著作権には抵触しないと考えら

れる．著作権とは表現物（文章・画像などの創作物）

としてのオリジナリティに付随するものであり，文章

やグラフ画像に著作権は存在しても，数値データ

そのものには著作権はない 5)．また，科学論文とし

て投稿して受理されている時点で，その内容自体

は創作物ではなく普遍的事実であるという前提で

あり，普遍的事実に著作権は主張できない．そし

て実験データそのものについては，研究が行われ

た機関に帰属している． 

論文からのデータ収集作業が何十年も進まない

最大の原因は，インセンティブの不足と，作業工程

の最適化の不十分さにあると考えている．1 本の論

文からデータを抽出するだけであれば，目的のグ

ラフ画像を保存して，WebPlotDigitizer 6)などのグラ

フトレースソフトでデータ点の x, y値を読み取ること

で簡単に元の数値データが取得できる．だが論文

数が増えていくに従い，グラフトレース以外の前後

処理：たとえば対象論文・試料の選定，書誌情報・

数値データ・試料情報の管理，単位換算などが複

雑に絡み合ってくる．グラフトレースを自動化しても，

前後処理まで自動化しなければ作業は煩雑なまま

であり，人間によるデータ確認作業まで加わること

でさらに面倒になってしまう．よって論文からの大

量データ収集には，論文選定からデータ保存まで

の一連のプロセスを最適化し，作業者が迷うことな

く進められる環境の構築が第一である． 

 

2 方法 

そこで本研究では，電子ジャーナル利用規約や

著作権を侵害せずに大規模なデータ収集を行うた

め，論文中のグラフから実験データを効率的に収

集するプロセスを設計した．データ収集対象は，熱

電特性の論文に標準的に掲載されている S, σ (ま

たは電気抵抗率 ρ), κ, 性能指数 P=S2σ, ZTの温度

依存性のグラフとした．文献検索システム Scopus 7)

を用いて論文リストを入手後，熱電特性を含む可

能性の高い論文を抽出して，ダウンロードを行った．

複雑な論文データ管理作業を自動化することで，

論文 PDF から効率的にデータを抽出できる Web

システムを，Ruby on Rails 8)フレームワークを用い

て開発した． 

 

3 結果 

3.1データ収集対象論文リストの作成 

Scopusより “Thermoelectric”というキーワードで

約 47,936 件分の論文リストを取得し，表計算ソフト

でそれらのタイトルを閲覧したところ，約半数程度

はシステム応用，伝熱シミュレーションなどの非材

料系論文であると推測された．そこで，論文タイト

ルを手掛かりに材料系論文と非材料系論文を分類

することを試みた．材料系論文はタイトルに物質名

（化学式，元素名，鉱物名など）を含むという傾向

に着目し，このような単語の有無を自作のスクリプト

で判定した．物質名の可能性が高い単語の特徴と

して，下付きタグを含む単語，元素名，-ide, -ite, -

ium で終わる単語のうち一般的な単語を除いたも

の，2 文字目以降に大文字がある単語，元素記号

の組み合わせと数字・算術記号・x, y, zだけで構成

される単語を指定した．この結果，一割未満の判

定ミスは残ったものの，材料系および非材料系の

論文を大まかに分類でき，本研究に関係しうる論

文 18,471件のリストを作成できた． 

3.2論文フルテキストのダウンロード 

論文 PDF は，必要な論文ごとに Web ブラウザ

で出版社のページにアクセスすることでダウンロー
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ドした．論文リストは表計算ソフトでジャーナル名順

に並び替え，進捗管理のため各論文に 5桁の通し

番号を付与した．ダウンロードページの URL を記

載し，PDF の保存先ファイル名をあらかじめ定義し

ておくことで，大量ファイルの管理を容易にした．こ

の結果，14,835本の論文 PDFを収集することに成

功した． 

3.3データ収集Webシステム Starry dataの開発 

論文 PDFからのデータ収集を行うWebシステム

Starry data を，熊谷が中心となって開発した．ソー

スコードは公開していないが，URL は準備が整い

次第公開し，本論文または今後出版する本システ

ムについての英語論文の引用を条件に無償利用

を許可する予定である． 

本 Web システムは以下のように動作する．Web

ブラウザでトップページにアクセス後，メールアドレ

スとパスワードを入力すると各ユーザーのページに

ログインできる．Fig.1 に示した「取得」タブでは，デ

ータ抽出を行う PDF ファイルのアップロードと，そ

の PDF ファイルから検出された画像からの不要画

像の削除，画像からグラフをトレースして集めた数

値データの閲覧ができる．著者，雑誌名などの書

誌情報は PDFファイル中に書かれた DOI (Digital 

Object Identifier)を手掛かりに，事前に本Webシス

テムに登録しておいた書誌情報と自動照合するこ

とで取得される．「分類」タブでは PDF ファイルから

自動抽出した画像に対して，各軸の物理量，単位，

掲載試料の情報などを入力できる． 「抽出」タブで

は，グラフ画像からのデータ点のトレース作業を，

簡単なマウスクリックによって行うことができる．また

分類，抽出タブでは，入力を補助するため論文の

アブストラクトの閲覧，出版社のWebページへのア

クセス，アップロードした PDF の閲覧を可能にして

いる．なお，電子ジャーナル利用規約の遵守のた

め，PDF ファイルはアップロードした本人のみしか

閲覧できない仕様とし，画像を利用する際も引用

元を示した上で利用している． 

 

4 考察 

4.1 対象論文リストの入手と分類 

今回の論文分類法は，タイトルから物質名を認識

できなかった材料系論文（特に有機系論文）を見

落としており，改善が必要である．材料系論文とし

て分類された中にも，理論計算のみの論文など実

験データを含まない論文も多く，これらの選別が必

要である．アブストラクトや本文の文字列を利用し

た自動選別法を開発すれば，より高速に対象論文

を判別できると期待できる． 

4.2 論文フルテキストのダウンロード 

今回の論文 PDFの収集には時間がかかりすぎ

ており，改善が必要である．プログラムによる自動

ダウンロードは電子ジャーナルの利用規約におい

て禁止されているが，出版社と所属機関の間でテ

キストマイニング API (Application Programmable 

Interface)の利用を契約すれば可能である．この契

約は出版社によって費用が異なる上，利用規約に

よる用途制限が多く，入手できない文献もまだ多い

という課題もある．ただし，論文数に関する制限は

ほとんどないため，これを有効活用することで高速

な論文収集も可能となると期待できる． 

4.3 データ収集Webシステム Starry data 

PDF 中に DOI が書かれていない論文や，書誌

情報がデータベースに未登録である最新論文へ

の対応が必要である．ファイル形式が出版社や年

代，著者により大きく異なるため，画像の自動抽出

が困難な論文もあり，代替プロセスの用意が必要

である．データの自動補間と，一括データダウンロ

ードの効率化，実験方法の入力フォーマットの最

適化も必要である． 

 

5 結言 

熱電材料開発というひとつの学術分野全体の論文

を収集することで，そこに掲載されている実験デー

タを数値データの形で大量に収録した試料単位

データベースの構築に取り組んだ．独自開発の

Webシステムでデータを一括管理することで，大量

の論文からのデータ収集の効率化に成功した．た

だし，現状のシステムでは対応できない論文や時

間のかかる工程もあり，さらなる改善が必要である．

今後は，収集した論文からのデータ収集作業に取

り組む．このような論文上の実験データの収集は

熱電材料開発以外にも有用だと期待できるため，

ここで得られたノウハウを他の材料科学分野にも生

かすことができれば幸いである． 
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Fig.1 A screen shot of the browsing tab of Starry data web system, showing the list of the processed 

papers, the list of the images extracted from the selected paper9), and the experimental datasets 

collected from the selected image. 

 

 

 


