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1. はじめに

日々収得する大量のデータを持続可能な手段で管理
する方法論は、研究分野を問わず求められている。筆者
がコンビ研究への参画を通じて身につけた方法論のエッ
センスを示すとともに、研究プロジェクト内でのデー
タ共有を視野に入れたインフラ構築に関して e-Science
を目指した取り組みを紹介する。

PCに使われるハードディスクの容量は、年を追うご
とに指数関数的に増大している。2年で 2～3倍の勢い
で増えているはずなのに、買い足しても、買い換えて
も、じきに満杯になってしまうのは、誰しも経験され
ていることであろう。溜め込むデータは増え続ける一
方で、溜まったデータを活用する人間側の能力は、果
たして進歩しているのであろうか？
筆者がコンビナトリアル材料科学プロジェクトに参

加したのは 11年前のこと。装置から吐き出される大量
のデータに立ち向かうために身につけた技術をまとめ
てみる。それらはコンビプロジェクトを離れた今でも
役立っている。
言うまでもなく、この手のノウハウは十人十色、さ

まざまなものがあるはずで、全ての方法論を把握し比
較することは不可能だし、意味が無い。しかし、筆者
が今まで破綻せずに続けてきた方法論を、そのベース
になる考え方を抽出しつつ示すことは無駄ではないだ
ろう。表面的には古くさく見えるかもしれないが、そ
の根底に流れる基本方針を参考にしていただければ、
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図 1: コンビナトリアルテクノロジーによって集積化し
た試料ライブラリを，複数の方法で評価した場合に得
られる多次元データ。任意の変数や関数間の相関を取
るためには、その度に大量のファイルを処理しなけれ
ばならない。

この先 10年、自分に合った持続可能なやり方を構築す
るのに役立つのではないだろうか。
ここでひとつ注意しておかねばならないことがある。

これから紹介するデータ管理手法は、あくまで個人で
閉じた運用をするものであり、他人との共有は考慮し
ていない。とはいえ、研究グループ内での閉じた共有
にも需要があることは心得ている (例えば、ポスドクや
学生が残した実験データの引き継ぎなど)。そこで本稿
の後半に、筆者の把握している範囲でのそれらの動向
をまとめておく。
前半の話題については、2つの視点に分けて論ずる。

コンビナトリアル材料科学に携わると避けて通れない
多次元データの取扱い方についてと、より一般的な視
点からデータコレクション全体の管理方法についてで
ある。

2. 多次元データ処理

研究開発プロセスをコンビナトリアル化するにあたっ
ては、試料作製から分析・評価・解析までを一貫して
設計しないと意味が無い。1個の試料ライブラリ内に
多数の試料セグメントを集積化できたとしても、その
後のプロセスも自動化・並列化しない限り、それらが
律速段階となって全体のパフォーマンスは向上しない。
これはデータ処理工程も例外ではない。試料ライブ

ラリには試料セグメントが線状や面状に集積されてい
るので、分析・評価データの次元数は、位置座標の分
だけ増加する。また、同一の試料ライブラリに対して
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図 2: 仮想試料ライブラリの構造を GUI で表現した例。試料ライブラリ中の座標「41」に対する「Fluorescence
spectrum(蛍光スペクトル)」のうちの「Wavelength (nm)」を呼び出している状態。

複数の測定を行い、それらの相関を調べようと思えば、
必然的に多次元データ処理が必要になる (図 1参照)。
多次元データ処理を行うにあたり、筆者が留意した

のは次の 2点である。

1. 多次元空間の中から必要なデータにアクセスする
際には、直感に反しない方法をとること。

2. 操作においてはGUI(グラフィカルユーザインター
フェース)を使わないこと。

これらは一見、あい矛盾する要件の様に思える。後
者が必要な理由は、マウス等を使った人手を介する作
業を廃し、自動化を徹底するためである。そのため、何
らかのプログラミング言語を使ってデータを操作する
とになる。
前者は、そのプログラミング言語の機能を用いて実

験データを規格化・抽象化することを意味する。ある特
定のセグメントで測定したデータを抜き出すのに、そ
の当時セーブしたファイル名やデータ形式を思い出す
手間を介するのは時間の無駄である。一度全データを
仮想的な容器に収容し、試料セグメントの座標や測定
データの種類を指定するだけでデータにアクセスでき
る様にするのが効率的である。
その容器は、既存の多次元データ処理ライブラリを

使っても良いし、自分で設計しても良い。11年前の筆
者は、「仮想試料ライブラリ」という容器を自作した
[1, 2]。専門用語を使えば、オブジェクト指向プログラ
ミングにおいて「試料ライブラリ」クラスを定義した
のである。
その容器の構造を直感的に理解していただくために、

便宜的にGUIを使って説明する。図 2に、試料セグメン

トが一列に並んだ仮想試料ライブラリの例を示す。こ
れは、ウインドウの再下行に並んだ座標の一つを選択
し、その試料セグメントに対して収納されているデー
タのひとつを選択した状態である。選択されたデータ
の中身は Value欄に表示されており、その値を呼び出
すための記法は Code欄に示されている1。つまりプル
ダウンメニューを辿る要領で順番に記述して、目的の
データに到達する。
実際にグラフ等を作成するには、この記法を使って
呼び出したデータをグラフ描画ライブラリ2に転送すれ
ば良い。この仮想試料ライブラリに実際のデータを放
り込む操作によって、データの規格化・抽象化を図る
のである。各種測定データファイル3を読み込ませる手
順をあらかじめ定義しておく必要があるが、一度設定
すればそれ以降は各データファイルの存在について気
にする必要がなくなるのである。
おそらく読者のほとんどの方々は、グラフを作成す
る際には専用のアプリケーションソフトウエアをお使
いになっていることであろう。そのソフトウエアが高
度なプログラミング機能を有していれば、同等なこと
は実現できるはずである。GUIを介した手作業の排除
と直感的なデータへのアクセスを両立させれば、大量
のデータ処理は恐れるに足りない。
なお筆者は超高速動画の画像解析にもこの手法を応
用している。動く被写体を捉えた画像データは、xy座
標、光強度、時間の 4次元データであり、それが撮影
回数分蓄積される。文献 [3]のオンライン版に掲げて

1オブジェクト指向スクリプト言語の Rubyを用いた。
2Ruby/PGPLOTを用いた。
3ウインドウの 1行目の括弧内にファイル名が指定されている。
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ある動画を作成するにあたっては、多次元データを収
容する容器4を介して、必要なデータをプロットしてい
る。前人未到のデータを取り扱う際には、装置メーカ
が提供している解析ソフトウエアでは間に合わないこ
とはよくあることである。確かに商品版のソフトウエ
アはGUIが優れているが、痒いところに手を届かせる
ためには、GUIを経由しない手段も身につけておいた
方が良い。

3. データコレクション管理

実験データをディスクに保存するときに、どのよう
な方針を立てておられるであろうか？筆者が留意して
いるのは次の 3点である。

1. ファイル名をタイプする時に迷いが生じない単純
な命名ルールに則ること。

2. 後でそのファイルを探し出すための検索手段が確
保されていること。

3. データを丸ごとバックアップする際に、ファイル
の新旧を容易に判別できること。

これを満たす方針は多々考えられるが、叩き台とし
て筆者の方針を示しておく [4]。

1. および 3. 全ての実験データを、その内容に関わら
ず時間順に保存する。

(a) ファイル名は測定日時を表す 6桁の数字を用
い、実験条件との対応関係を電子化実験ノー
トに記録する (図 3右参照)。

(b) フォルダ名は測定月日を表す 4桁の数字を用
い、実験内容が直前のものと異なる場合には
新しいフォルダを作成する (図 3左参照)。

2. 検索するにあたっては、自分の記憶を辿って日時
を特定するか、あるいは電子化実験ノートに搭載
された全文検索機能を使う。

ファイル名を無機質な 6桁の数字にすることに抵抗
を感じる方もおられるかもしれない。しかし、実験条
件等の情報をファイル名に盛り込むのは避けた方が良
い。ファイル名が長くなると、他のファイルとの差を
見つけるのに苦労する。他と共通する条件の記述を省
略してしまうと、後で省略された条件を思い出すのに

4Numerical Ruby NArrayを用いた。
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図 3: 実験データを保存するフォルダ構造の例。

結局実験ノートを参照することになる。それならば、
最初から実験条件を漏れなくノートに書き留めておき、
そこからファイル名を参照した方が良い。
電子化実験ノートを利用するために、筆者はパスワー

ド認証機能を搭載させたブログサーバを立ち上げてい
る [5]。Webブラウザを通して利用できるので、LAN
に繋がった端末ならどこでも書き込み閲覧ができる。
なお筆者は必要に応じて、実験ノートの内容や実験

データを、職場や自宅のパソコンとの間でネットワー
ク越しに相互に自動転送できる様に設定してある [6]。
どのパソコンを使っていても、同じハードディスクが
見える様にしておくと、気分良く仕事ができるし、バッ
クアップが常に取られている安心感がある。
一昔前であれば、この種の自動化を実現するには専

門知識が必要であったが、昨年あたりからクラウド技
術を活用した誰でも使えるフリーなサービスが登場し
てきた (DropboxやZumoDriveなど)。容量制限や課金、
機密保持の問題が気になるのであれば、自前で構築す
るのが良いと思う。なお、スティックメモリに入れて
ファイルを持ち運ぶのは、紛失の危険性が避けられな
いし、移動の度にファイル転送の手間がかかるので、避
けた方が良い。

4. 実験データ共有手法に関する動き

さて、以上のルールは個人に閉じて運用してきたか
らこそ、破綻無くやってこれたのである。これを、他
人が見ても分かるものにしようとするなら、結構な手
間が掛かることは容易に想像できる。誰がアクセスし
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図 4: 人が去ってデータは死ぬ。データ単体ではただ
のゴミであり、そのデータが記録されたコンテクスト
(Meta-data)と対応させないと生きてこない。

ても迷いの無いルールを決める必要があるし、同時に
アクセスしてきた時にも破綻しない様に処理しなけれ
ばならない。
また、他人が登録した実験データ単体を見せられて

も、その意味を読み取ることは非常に困難である。実
験ノートに記された諸々の条件 (コンテクスト、あるい
はMeta-data)を理解してこそ、そのデータが語ること
が引き出せるのである。どこの研究室でも、学生やポ
スドクが去った後に残されたデータを解読するのに苦
労されているではないだろうか？(図 4参照)。
研究室や研究プロジェクト内で実験データのオンラ

イン共有をしたい、という夢はしばしば語られるが、
そのためには実験ノートの共有も視野に入れる必要が
あるし、機密保持が確立したインフラの構築や構成員
への継続的な教育が必要となる。それにはかなりの資
金が必要であり、戦略的に投資を回収するような研究
プロジェクトでも無い限り、その実現は難しい。大学
や研究独法全体での導入は縁遠い話の様に聞こえる。
ところがまったく別のセクタから、実験データ共有

を視野に入れたインフラを立ち上げる動きが出てきた。
その原型は、昨今大学等の図書館がこぞって導入して
いる「機関リポジトリ」である5。そもそもこれは、研
究機関が生産した研究成果物をオンラインで提供する
ために世界共通の規約6で設計されたデータベースであ

5http://maps.repository66.org/でその分布を世界地図上で見るこ
とができる。

6Open Archives Initiative (OAI)が策定したメタデータ収集のた
めのプロトコル (OAI-PMH)。

る。その流通単位は、論文や報告書、プレゼンテーショ
ンスライド等の文書ファイルであり、研究者 (あるいは
代理の図書館員)が自らの意思でそれらを公開するセ
ルフアーカイビングによって成り立っている。このリ
ポジトリシステムを発展させ、e-Scienceの舞台として
使おう、という動きが現れてきているのである。
本誌読者の方々はおそらく耳慣れないであろう e-

Science という用語は、高度に発展したコンピュータ
ネットワークを活用した科学を意味する。既に、天文
学や素粒子物理学の分野では、大規模な観測装置が排
出する観測データを国際的に共有するインフラを整え
ている。このようなインフラを他の研究分野にも広め
るには、現在普及しつつあるリポジトリシステムに実
験データを登録し、それにアクセスできるユーザの範
囲を個別に設定できるようにすれば良い、というのが
アイデアの基本である。
つまり、流通単位を文書から実験データに細分化し、
研究グループ内でのみ閲覧を許可する仕組みを導入す
るのである。実験データに適切なメタデータを付与し
て検索し易くし、またそれに連動するブログ等を実験
ノートとして活用すれば、小規模なグループ内でのデー
タ共有が可能となる。

e-Science推進側の狙いはそれだけに留まらない。論
文が刊行されれば、それに付随する実験データも公開
してもらい、他の研究者による検証や再利用に供する
ことも想定している。研究者が望むなら、論文に掲載
できなかった付随的なデータを公開しても良い。この
ような実験データのセルフアーカイブが一般的になれ
ば、今後リポジトリ上の実験データを引用する論文が
現れることになるだろう。
筆者が所属する物質・材料研究機構でも、NIMS eS-

ciDocというリポジトリシステムを構築中である [7]。
eSciDocとは、ドイツのMax Planck Digital Libraryが
開発・公開している e-Scienceのためのシステム基盤ソ
フトウエアの名称であり、NIMSは共同研究プロジェ
クト立ち上げて、自組織に必要な機能の追加を進めて
いる。2年前の秋に機関リポジトリ機能の試験公開を
開始して以降着々と進歩をとげ、組織内の指定したメ
ンバー間で文書を共有する仕組みはこの夏にほぼ完成
する見込みである7。

7外部の方々が NIMS eSciDoc の機能に触れていただくのに良
いサービスは、今年 6 月に運用を開始した研究者総覧システム
(http://samurai.nims.go.jp)である。人事 DBや業績評価 DBと連携
して所属研究者の研究紹介ホームページを自動生成するものであ
る。各人がセルフアーカイブした文書もダウンロードできる。
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今後このシステムが材料科学における e-Scienceを育
む基盤となるか否かは、研究者のニードに寄り添った
システム改良を続けていけるかにかかっている。筆者
の考えは楽観的である。国際標準の規格に則って、オー
プンなシステム基盤の上に構築されている点や、所蔵
物の永久保存と検索の容易性を最優先に考える図書館
の文化から生まれてきたシステムである点は、持続可
能性にプラスに働くに違いない。むしろ、研究者自身
の保守性や時間的な余裕の無さが一番の障害になる様
に思う。

5. おわりに

手元に集めた情報の管理手法に関して、筆者が関心
を抱くきっかけになったのは、就職した年に刊行され
た、野口悠紀雄著「『超』整理法」[8]であった。それ
以来、「検索する手段を確保しておけば、情報を保存す
る際に整理する必要はない。」と「情報は一ヶ所にまと
めよ (ポケット一つの原則)」を基本原則に研究生活を
送っている。その当時は、主として紙媒体に記録され
た情報に対する管理手法として捉えられていたが、電
子媒体上の情報管理にも有効であり、ご利益を受けつ
づけている。
これが他人と共有する情報にも適用できれば良いの

だが、それは不可能と野口氏は断じている。それをカ
バーするのが情報通信技術であることは疑いない。e-
Scienceの動向も含めて常にチェックしていきたいもの
である。
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