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研究成果の概要（和文）：本研究は、特定の分野に興味を持つ研究者が収集する関係分野の論文を対象に、専門
用語抽出を行うことにより、用語間の共起関係に基づく分析や、時系列を考慮した研究動向分析を行うデータベ
ースシステムの研究を基礎とし、論文内の記述と科学技術データベースを連携させる手法を提案することで、分
野の研究者の研究活動を支援するシステムの構築を目指した。本枠組の有用性を有機化学反応の分野を対象に機
械学習による情報抽出と化学物質データベースであるPubChemを活用して実験的に構築し、このようなデータベ
ースが化学物質名の記載などにおける表記の揺れの解消などに貢献できることが確認された。

研究成果の概要（英文）：We have worked on the project to make a paper database system for a specific
 research group that can analyze the technical terms from the point of view of co-occurrence 
analysis and trend analysis. In this research, we proposed a system that links the description in 
the paper with various scientific databases. To discuss the framework of the proposed system, we use
 research papers that introduce new organic synthesis process by using machine learning based 
information extraction system and PubChem, which is an open database for the chemical substances. We
 confirmed that it is useful to use such scientific database to normalize the description used by 
different authors for co-occurrence analysis and trend analysis. 

研究分野：知識工学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は、多くの論文データベースが幅広く集めた論文を対象に分析を行うのとは異なり、特定の研究グループ
が興味を持つ論文群に限定してデータベースを構築することで、分野の研究者の研究動向の変化といった解析可
能な論文データベースの構築を目指している。また、そこで作成したデータベースを他の科学技術データベース
と連携することは、用語のエントリなどをうまく活用することで、分野の研究者のデータベース整備に関わる作
業を効率化できるだけでなく、より質の高いデータベースの構築に結びつく。また、論文を読む際に、関連する
外部データベースを容易に参照する枠組みを提供することができ、研究者の支援にもつながると考えている。

※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、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
 
我々の研究グループでは、特定の専門領域に属する研究グループが収集した論文群が研究グル
ープの興味を表すと考え、その論文群における用語の使われ方を分析することで、論文中からの
重要語抽出、研究動向の分析などを行うことができるデータベースの構築を行なっていた。この
研究では、専門用語の特性を考慮した用語辞書の構築支援などを行なっていく枠組みを提案し
ていたが、その対象が集めた論文に限定されるという問題があった。このような問題に対し、近
年のオープンサイエンスの流れに伴って、研究活動にも活用されるようになってきている科学
技術データベースと連携させることで、より有用な研究支援が行えるのではないかと考えた。 
 
２．研究の目的 
 
本研究では、これまでに作成してきた特定の研究グループが属する専門領域に関する情報が、そ
のグループが興味を持つ論文群によって特徴づけられると考えて、論文の収集および分析を行
う論文データベースを基礎として、分野の研究者が必要とする情報を抽出する方法について検
討するとともに、その情報を科学技術データベースとの連携を行うことでより有用な分析を実
現する論文データベースを構築することをその目的とする。 
 
３．研究の方法 
本研究では、化学反応データベースである Reaxys や様々な化学物質に関するデータを整理して
いる PubChem などの様々な科学技術データベースが活用できる有機化学反応の解析に関する分
野を対象として研究を進めることとした。具体的には、論文中の記述から Reaxys の詳細度のレ
ベルで化学反応情報を抽出するとともに、そこに現れる化学物質などのデータを PubChem など
と関連づけて解析する枠組を構築し、その結果に基づいて、これまで構築してきた論文データベ
ースに組み込むことで、その有用性について検討する。 
 
４．研究成果 
本研究では、まず、研究分担者である長田の研究背景を考慮し、有機化学反応について、編集部
により慎重に実験の再現性が検証された化学反応を収録している学術雑誌である Organic 
Syntheses(http://www.orgsyn.org/)を対象に、化学反応の情報抽出を行うこととした。Organic 
Syntheses には、多くの新しい有機化合物を作るための方法を提案した論文が採録されているだ
けでなく、その論文が、人手により作成された html ページとして、関連する化合物に関するメ
タデータの付加が行われている。しかし、事前に、論文と、その論文に関する化学反応データベ
ース Reaxys におけるデータを照合したところ、必ずしも、十分な情報が付与されているわけで
はないということが確認された。そのため、機械学習などによる情報抽出をおこない、その情報
を付与することが有用であると考えた。このような情報の抽出を目指すために、特許文書を対象
として、Reaxys のレベルの化学反応情報を抽出することを試みるワークショップ型のプロジェ
ク ト で あ る ChEMU(Cheminformatics Elsevier Melbourne Universities lab 
https://chemu2022.eng.unimelb.edu.au/) というタスクに参加した。本プロジェクトでは、化
合物や化学反応に関する手順に関する情報を特許文書から抽出することを目的としており、本
研究の目的とも合致している。我々はこのタスクに大規模言語モデルに基づいて情報抽出を行
うシステムを構築した。本システムは、他の参加システムの抽出性能を上回る性能を示すことは
できなかったが、ほぼ同等の性能を有し、Reaxys に記載しているレベルの情報が精度や再現率
も高く抽出できることが確認された。また、本システムで作成した情報抽出システムが、Organic 
Syntheses においても情報抽出に有用であることを確認した。 

 

図１：Organic Syntheses の論文からの化学反応情報の抽出 
ChEMU のタスクでは、REACTION_PRODUCT（化学反応に関係する化学物質である最終生成物）、



STARTING_MATERIAL（初期の材料）、REAGENT_CATALYST（触媒）、SOLVENT（溶媒）、OTHER_COMPOUND
（その他の化合物）に加え、REACTION_STEP（反応の手順）や WORKUP（反応の結果得られた溶液
や粉末などから、目的の化合物を取り出す手順）、TEMPERATURE（温度）や TIME（時間）などのパ
ラメータの情報が抽出している。我々が提案してきた論文データベースにおいて、この用語抽出
の結果に基づいたメタデータを化学反応のステップに対応する形で付与することで、材料・触
媒・溶媒などの共起関係を分析することが可能となる。しかし、TEMPERATURE や TIME などのパ
ラメータについては、定量的な値をうまく扱えないため、データベースの収録の対象外とした。 
このように化学物質に関する情報抽出を行なった化学反応記述に関する論文データベースシス
テムの有用性を検討するために、Organic Syntheses の論文のうち、Vol.1(1921)から
Vol.97(2020)の 2,988 件の論文を取得し、各々の論文に複数の反応手順が含まれる場合には、そ
れらを複数に分け、4,627 件の反応手順を抽出し、データベースを構築した。 
 
ここで、化学物質を表す REACTION_PRODUCT, STARTING_MATERIAL, REAGENT_CATALYST, 
SOLVENT,OTHER_COMPOUND の 5 種類については、適切に抽出が行われていれば、化学物質データ
ベースに対応するデータが存在することが期待される。本システムでは、PubChem を化学物質デ
ータベースとして活用し、対応する化学物質の IDが存在するか否かを調べた。 
 
表１に観点毎の対応可能な用語の数、対応しない用語の数、また対応する用語の割合をのべと異
なりで整理したものを示す。この表から、のべで見る限りにおいて、REACTION_PRODUCT を除く
多くの用語が PubChem と対応できる用語として抽出されていることが確認された。また、その間
違いの多くは、用語の境界の判断を誤っているパターンと、α、βなどのギリシャ文字や+、-や
数字などを用いて構造に関する情報が多様な形で付与されている化合物においてうまく対応が
できないパターンが大部分であった。一方、REACTION_PRODUCT については、その表記の書き方
が、図として示されている反応式中で示されている A,B といった指示語に対応するものである
場合や、productやoilといった照応解析が必要なものが多く存在することが確認された。また、
各論文において、生成したい化合物は異なる事が多く、各々の用語の頻度が小さかった。そのた
め、REACTION_PRODUCT では、他の分類と異なり、「のべ」の照合結果が「異なり」よりも小さい
状況になっている。 

表１：論文中の記載と PubChem のデータの照合結果 
観点 のべ 異なり 

対応可能 対応なし 対応可能
割合 

対応可能 対応なし 対応可能
割合 

REACTION_PRODUCT 4006 5368 0.43 3569 3755 0.49 
STARTING_MATERIAL 6155 2220 0.73 3407 1964 0.63 
OTHER_COMPOUND 28251 4845 0.85 2104 1232 0.63 
REAGENT_CATALYST 8183 1404 0.85 1687 857 0.66 
SOLVENT 5362 429 0.93 205 57 0.78 
 
この分析をしている中で、化学反応データベースにおける同じ物質に対応する複数の表記があ
ることも確認された。具体的には、略称 MTBE と Methyl t-butyl ether、言語表記と化学式 Carbon 
dioxide と CO2、大文字、小文字の違い Carbon dioxide と carbon dioxide などが確認された。
上記のような異表記の問題があるため、データの分析を行った際に、本来まとめて扱うことが望
ましい同一の化学物質が表記の違いのために、別々の語として扱われるといった問題点があっ
た。この問題を解決するために、同じ化学物質 ID に対応づけられる用語は、同じ化学物質を表
す用語として扱うこととし、その代表表記としては、出現頻度が最も多いものを選ぶこととした。
このような正規化は、PubChem などの異表記を扱うことができるデータベースが存在することに
よって可能となるものであり、分野における情報資源に応じた対応が不可欠であることが確認
された。 
 
このような問題を解決することで、例えば、初期材料を決めた際にどんな溶媒や触媒が用いられ
るかといった解析が可能となる。例えば、以下の図は、STARTING_MATERIAL として、benzaldehyde
を選択した場合であり、その時用いられる SOLVENT としては、water が多く、REAGENT_CATALYST
としては、sodium hydroxide や hydrochloric acid が用いられることが多いことが読み取れる。 



 
図２：論文分析システムのインターフェース} 

実際の有機化学反応に関する論文から化学反応に関するメタデータを抽出するとともに、化学
物質データベースなどと対応づけることにより、初期の用語集の作成といったコールドスター
トの問題がなく、大規模な論文データを用いた解析を行うことが可能であることが確認された。 
 
しかし、単純な情報抽出システムでは、照応解析などが必要な解析には不十分であること、今回
利用した情報抽出システムでは、用語境界を誤認識する問題や、構造を表す文字の表記のバリエ
ーションの影響を受けて、適切な化学物質 ID と対応づけられないといった問題があることが確
認された。前者の単語境界については、部分文字列が用語境界を間違えていない対応可能な用語
として認識されていることも多く、化学物質データベースを後処理に活用することで抽出シス
テム自体の精度向上を図ることも検討する必要がある。また、後者の構造を表す文字の影響につ
いては、構造を表す文字を簡略化した基本構造を含む化学物質 ID の候補から適切なものを選択
するといった手法についても検討する必要がある。 
 
さらに、用語の正規化については、分野の広がりにより表記のバリエーションなどが多く存在す
ることが確認された。これは、従来のナノデバイス開発分野のような研究領域よりも有機化学反
応に関する研究領域の広がりが大きく、その表記の手法も多様になる場合があるだけでなく、同
じ化合物についての正式な記法についても、いくつかのバリエーションが存在することに起因
していると考えている。この問題に対しては、化学物質データベースはこのようなバリエーショ
ンに対応する形でデータベースを構築するため、対応可能な正規化が多く存在することが確認
できたが、今後、他分野に展開を検討する際には、表記のバリエーションの取り扱いについて、
より注意を払う必要があると考えている。 
 
また、ナノデバイス開発の分野においては、特定の国際会議(MNC: International 
Microprocesses and Nanotechnology Conference と SSDM：International Conference on Solid 
State Devices and Materials)について最新の会議録を含む 10年以上の会議録を収集し、継続
的に分析できる環境を構築している。 
 
今後は、この分析で得た知見をもとに、より詳細な化学反応の手順を分析する方法の提案や、類
似の研究分野へのデータベースシステムの展開についても検討していきたいと考えている。 
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