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1. 概要 
化学物質（化合物）の知識は、新材料や新薬の

開発、材料を用いた製品開発に必要不可欠である。

これらの開発においては、様々な化合物の中から

候補を選択し、試行錯誤を繰り返すことが行われ

る。そのためには、化合物についての調査が必要

であるが、高度なスキルと多大な時間と労力が必

要である。 

たとえば、化学特許の調査を例にとると、1 件

の特許に含まれる膨大な数の化合物名について、

それらの構造を理解し、化合物の違いを把握する

必要がある。そのために、様々なデータベースを

参照するが、この作業はユーザにとって大きな負

担になる。 

このような調査に関する課題を解決するために

は、テキスト中の化合物名の抽出および別称の同

定を行い、各種データベースにナビゲートするこ

とが考えられる。しかし、化合物名の抽出や別称

の同定においては、既存のデータベースを基に作

成される化合物名辞書を用いるだけでは十分では

ない。 

たとえば、最も大きな化合物 DB の一つである

CAS [1]は、1 億以上の化合物の情報を保持してい

る。しかしながら、分単位で増え続ける英語テキ

スト中の化合物情報に対し、人手で対応し続けて

おり、多くの化合物情報が利活用されていない状

況と考えられる。特に、CAS が対象としていない、

日本語といった言語においては、活用されていな

い状況はより顕著である。 

本論文では、従来は十分に活用されていなかっ

た日本語テキスト情報を用いた化合物調査の支援

を目的に、日本語処理技術で得られた知識と、既

存のデータベースを Linked Data (LD)化した知識

を統合し、化合物情報の可視化を行うことで化合

物情報の活用支援のためのシステムについて紹介

する。まず、化合物名抽出および化合物別称の同

定について説明する。その後、可視化方法につい

て説明する。 

2. 化合物情報抽出 

テキスト中の化合物名を抽出できれば、たとえ

ば、化合物名の個所をハイライトし、化合物デー

タベースへのナビゲートを行うといった支援が実

現できる。しかしながら、全ての化合物名がデー

タベースに登録されている訳ではないため、未知

の化合物名の抽出が必要になる。 

 

図 1. 特許文書にリンクを付けた例 

未知の化合物名の抽出のために、本稿では、固

有表現抽出の手法を用いる[2]。固有表現抽出で

は、前後の文脈や化合物名表記のパターンを利用

することで、辞書に登録されていない化合物名の

候補を抽出することが可能になる。 

この学習には distant supervision の考え方を

応用した[3]。 化合物名の辞書として、日化辞を

活用した[4]。化学文書のうち、辞書により自動

的にラベル付けした箇所を化合物抽出のための正

例として利用する。また、化合物名が一般的には、

含まれていないと思われるスポーツや政治の記事

を負例として学習を行った。 

化合物名が抽出することで、図 1 に示すような、

特許文章中の化合物名のハイライトや、化合物の

個所をクリックすることで関連情報へのナビゲー

トを行う。また、新規化合物名においては、後述

する解析を経て、関連情報を提示するために用い

られる。 
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また、化合物名称に加えて、機能・用途、代替

物質の候補といった情報もテキストから抽出し、

蓄積する。機能・用途とは、化合物が何に使われ

るかという情報で、例えば、可塑剤や界面活性剤

といったものがある。代替物質の候補としては、

例えば、可塑剤という用途において、「ジブチル

フタレート」以外に「ジオクチルフタレート」も

使われるといった情報である。 

3. 化合物名別称の同定 
抽出された化合物名がデータベースに登録され

ている場合には、化合物に関する情報を引き出す

ことができる。しかし、データベースに登録され

ていない化合物名、または、別称であれば、目的

の情報が得られない。そこで、化合物名の別称を

生成し、化合物を同定する。 

今回は、日化辞のデータを利用して化合物名の

言い換えルールを獲得した。獲得のためには、化

合物名の命名規則である IUPAC 命名法 [5]に基づ

き、化合物名を分割し、部分構造単位で言い換え

ルールの抽出を行った。 

獲得方法について、日化辞に登録されている、

「アクリル酸 4-tert-ブチルフェニル」と、その

別称である「アクリル酸 4-(1,1-ジメチルエチル)

フェニル」を例に説明する。まず、「アクリル酸

4-tert-ブチルフェニル」を“アクリル酸”"、

“tert-ブチル”、“フェニル”に分割し、「ア

クリル酸 4-(1,1-ジメチルエチル)フェニル」を

“アクリル酸”、“1,1-ジメチルエチル”、“フ

ェニル“と分割する。続いて、共通部分を除き、

残った、「tert-ブチル」と「1,1-ジメチルエチ

ル」を言い換えルールとして獲得する。部分構造

への分割は、部分構造の辞書を用いて分割する。 

このようにして抽出した言い換えルールを用い

て、化合物名を置き換えることで、目的の情報に

アクセスできる可能性を高める。 

例えば、「2-(p-トリル)エタノール」という化

合物名は登録されていないが、「2-(4-メチルフ

ェニル)エタノール」に置き換えるとデータベー

スでヒットする。 

4. 情報の統合・可視化 
図 2 に文書から化合物の情報へナビゲートする

ための処理の流れを示す。文書から、化合物名抽

出を行い、言い換えルールによって、別称の生成

を行う。続いて、抽出された化合物名と生成され

た別称についてそれぞれ化合物データベースを検

索する。データベースとしては、PubChem [6]や
ChENBL [7]、日化辞を用いる。 

化合物の情報を統合して表示するために、

LOD4ALL フロントエンド [8]の仕組みを用いた。

LOD4ALL フロントエンドでは、データを LD の表現

形式である RDF で蓄積し、SPARQL によって検索し、

表やグラフによって結果を表示することができる。

テキストから抽出された化合物情報および、各種

化合物データベースは、RDF で蓄積する。 

 

図 3. LOD4ALL フロントエンドによる情報表示の例 

 

図 3 に「アクリル酸」についての情報を LOD フ

ロントエンドの仕組みを使って表示した例を示す。 図 2：処理の流れ 
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化合物データベースの他にも DBPedia [9]に蓄

積されているデータやテキストから獲得した知識

も統合して表示する。 

5. 未知の構造の可視化 

言い換えを行うことで、別称が判明すれば、同

一である化合物情報をデータベースから獲得可能

となる。しかしながら、データベースに登録され

ていない化合物名は、その限りではない。そこで、

化合物の構造の類似性を基に化合物の構造を表示

することで、理解の支援を行う。 

 

図 4. 部分的に構造が一致する化合物を表示する例 

 

図 4 に示す「2,6-ジ-t-ブチル-4-メチルフェノ

ール」の例では、化合物 DB に構造式が登録され

ているため、全体の構造式が表示されているが、

それ以外に、類似化合物として、部分的に構造が

一致する化合物の構造式を示している。これによ

り、部分構造を手がかりにして化合物の全体の把

握に役立つと期待される。このような表示は、化

合物名を解析して部分構造を明確にすることによ

り実現する。 

化合物構造は置換基という部分構造の組み合わ

せからできており、化合物名、特に体系名では、

置換基名の組み合わせからなっている [10]。そこ

で化合物名を置換基名毎に分解することで、化合

物の構造が明らかになり、一部の置換基を除いて

類似化合物の化合物名を生成することができる。

置換基の組み合わせを変えることによって化合物

データベースに登録されている化合物名と一致す

る可能性があり、この結果、化合物の構造を知る

手がかりを得ることができる。  

6. 多数の化合物名の可視化 
化学特許には、図 5 に示すように多くの化合物

名が羅列される場合がある。たとえば、材料の候

補として、複数の化合物を挙げる場合がある。特

許を理解するために、挙げられている化合物群の

共通点や差分を読み解いていくには、高度なスキ

ルと多大な時間が必要であり、実現は難しい。 

このような場合にも、化合物名の解析を応用す

ることができる。化合物名を部分構造の連なりを

階層的に解析して分解し、化合物の核となる母核

と置換基の関係を表形式に整理することで、多数

の化合物の類似性を整理することができる。類似

する部分構造をそろえて表示することで、共通点

を見出し、全体を俯瞰することができる。 

図 6 に表形式の表示の例を示す。この例では、

11個の化合物名が書かれているが、置換基の構造

は大きく 2 パターンに分類され、それと、母核の

バリエーションの掛け合わせでこれだけの化合物

名になっていることがわかる。また、置換基の構

造には 1 つだけ例外があり、本質的ではないもの

が混ざっていることも読み取ることができる。 

7. 評価 

特願 2014-263456の特許のうち段落【0017】に

出てくる 36 種類の化合物名について、データベ

ースのナビゲートに関する評価を行った。結果を

表１に示す。 

36 種類の化合物名のうち、日化辞には 12 種類

が登録されていた。登録されていなかった化合物

名のうち、言い換えルールによって、日化辞に登

図 5. 化合物名が羅列されている例 
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図 6. 多数の化合物名を表形式に整理した例 

録されている化合物名に変換できたものは 4 種類

であった。言い換えルールを用いても構造情報が

得られなかったもののうち 2 つは類似化合物の構

造を得ることができた。 

 

この結果から、化合物データベースで全ての化

合物を網羅することの難しさを確認できた。今回

カバーできなかった「４，４’－ジヒドロキシ－

３，３’－ジメチルフェニルエーテル」や「４，

４’－ジヒドロキシ－３，３’－ジメチルジフェ

ニルスルフィド」などを見ると、「ヒドロキシ」

「メチル」「ジフェニルエーテル」「ジフェニル

スルフィド」といった部分構造はデータベースに

登録されていた。今回求めた類似化合物は部分構

造を 1 つ除くというものだったため、これらは漏

れてしまったが、部分構造から全体構造を推定す

るというアプローチでより多くの化合物をカバー

できる可能性がある。一方で、元の化合物から離

れるほど全体構造を推定しづらくなるため、図 4

の示性式のように化学式を生成して全体構造を推

定しやすくするということも必要であると考えら

れる。 

8.おわりに 
化合物名を自動抽出して、別称の候補を生成す

るとともに、化合物名を解析することにより、類

似化合物の情報を表示するシステムを構築した。

これにより、化合物データベースに登録されてい

ない化合物についてもユーザに情報を提供できる。

また、異なる化合物情報を RDF で表現し、LOD フ

ロントエンドの仕組みを利用することによって、

統合し、表示を行う。言い換えルールや類似化合

物名の生成により、化合物データベースをさらに

効果的に活用できることが期待される。 

今後は、テキストから、データベースには登録

されていない化合物の物性情報など、より多くの

情報を提示できる仕組みの構築を目指したい。 
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