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1 はじめに
化学情報の構造化は、薬品や材料の開発、低コス

トな合成経路の探索といった応用のために重要であ
る．化学分野では、新規発明に対する権利保護の観
点から特許出願が論文出版より優先される傾向にあ
り、また、特許明細書は、化合物の性質、評価実験
等に関する詳細な記述を含むことから、特許を対象
とした情報抽出、構造化の研究が広く行われてきた
[1][2]．近年、こうした研究の対象として、固有名や
物性といった化学物質に関連する情報に加え、操作
や条件といった実験手順に関連する情報が注目され
ている．

Vaucherら [3]は、合成実験の自動化に向けて、有
機化学の特許明細書中に記載された合成実験の手
順を、操作を主体とした一連の機械読解可能な表現
に変換することで構造化した．また、W-NUT20201）

では、化学実験の手順を対象とした関係抽出タスク
の評価型ワークショップ [4]が開催された．ところ
が、こうした研究は英語を対象としたものが中心で
あり、日本語を対象とした実験手順の抽出、構造化
に関する研究は我々の知る限り存在しない．欧米日
中韓 5か国の特許庁が公開した 2018年度の統計 [5]
によると、日本では 1年間で 3.3万件の化学特許が
出願されており、これは中国の 9.5万件、米国の 4.0
万件に次ぐ規模である．このことは、日本語での化
学情報構造化の重要性を示している．
そこで、本研究では図 1に示すように日本語で記

述された化学実験手順の構造定義と情報抽出手法の
開発を行う．本論文では構造化の基礎として、有機
化学分野の特許明細書から、操作を表す動詞とその
目的語について、文節単位での特定と、動詞-目的語
間の関係抽出を行った．

1） Workshop on Noisy User-generated Text

図 1 化学実験手順の構造化を目的とした情報抽出の例

長尾ら [6]は、手続きを表す日本語文の意味解析
のために、動詞辞書の構築と動詞-目的語間に存在
する文法的特徴のまとめ上げを行った．こうした手
法は近年の研究 [7]にも応用されており、手続き的
な文章を対象とし、かつドメインを限定している場
合、辞書構築と文法的特徴によるナイーブな解析手
法は情報抽出においても実用的な性能が期待でき
る．しかし、特許明細書には造語が頻出するため、
動詞や固有名詞の辞書構築がドメインを限定しても
現実的ではない．そのため、我々は大規模な辞書構
築なしに、実験手続きを表す文の特定と情報の抽出
を行うための文法的特徴についてまとめ上げ、その
有効性と適用範囲に関する実験、考察を行った．

2 化学実験文書の構造的特徴
2.1 化学実験文書を構成する文
日本語で記述された化学実験文書を構成するの
は、大きく分けて以下の 2種類の文である．

• 実験操作文
–混合液を常温まで放置し反応させた

• 実験説明文
–生成物の収率は８０．０％であった
–温度が常温になるまで昇温した

それぞれの特徴を表 1に示す．
実験操作文は、操作を表す動詞またはサ変名詞に

よる述語が主体となる文であり、主に操作、操作の
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表 1 実験操作文と実験説明文の比較
実験操作文 実験説明文

主語の省略 ○ ×

述語の構成 動詞、サ変名詞 動詞、サ変名詞、
形容詞、判定詞

目的語または修飾語、操作の目的語に対する修飾語
の 3種類が存在する．以後、操作を表す動詞による
文節を操作、操作の目的語や修飾語を含む文節を操
作引数と呼ぶ．
実験説明文は、操作や操作引数の性質、状態、物

理量等について説明を行うものであり、判定詞や形
容詞による述語が主体となる文である．
これらのうち、本論文では実験操作文を情報抽出

の対象とした．

2.2 実験操作文の構造
本節では、実験操作文に頻出する、格助詞や品詞、

修飾の形態によって表現される操作引数-操作間の
関係構造について、主要な大分類である 3種類と、
それらを構成する小分類や主な関係パターンについ
て、その実例として代表的なものを提示する．各パ
ターンについて、操作を意味する文節は太字で、操
作引数を意味する文節は下線付きで表示し、また、
そのパターンが各大分類中に占める割合を 4節で提
示するアノテーションデータから算出し、パターン
の右側に示した．

2.2.1 主対象
主対象は、操作とその主な対象となる操作引数と

の関係を表現する．
• ヲ格 +述語 (93.2%)

–溶媒を留去した
• ノ格 +述語 (+述語) (1.6%)

–溶媒の留去を行った
• ガ格 +述語 (3.0%)

–溶媒が留去された

2.2.2 間接対象
間接対象は、任意の主対象を取る操作と、それに

よって間接的に影響を受ける操作引数との関係を表
現する．基本的には起点対象、終点対象の 2種類に
分類される．
起点対象 操作、あるいは主対象関係にある操作

引数の起点となる対象を表現する．

• カラ格 +述語 (5.3%)
–反応物から不要物を除去した

終点対象 操作、あるいは主対象関係にある語の
終点となる対象を表現する．

• ニ格 +述語 (88.4%)
–氷上に溶液を滴下した

2.2.3 条件
条件は、操作とその定量的あるいは定性的な条
件、または操作を促進するためのモノを表す操作引
数との関係を表現する．基本的には、基本条件、終
点条件、物的条件の 3種類に分類される．
基本条件 操作、あるいは主対象関係にある操作
引数に付随する条件を表現する．

• デ格 +述語 (11.4%)
–室温で撹拌する

• 無格 (+述語) +述語 (24.5%)
– 1時間放置する
– 1時間かけて放置する

• 形容系の連用 +述語 (6.5%)
–ゆっくりと撹拌する

終点条件 操作が、その主対象関係にある操作引
数に対して、数量や性質を変化させる時、その終点
となる条件を表現する．

• ニ/ト格 +述語 (9.6%)
– 40℃/塩基性に調整する
– 40Torr/塩基性とする

• マデ格 +述語 (5.3%)
–常温まで昇温した

物的条件 任意の主対象を持つ操作と、それを可
能にする、あるいは促進するために用いられる操作
引数との関係を表現する．

• デ格 +述語 (25.2%)
–酢酸エチルで抽出した

• ニ格 +テ +述語 (1.5%)
–酢酸エチルにて抽出した

• カラ格 +述語 (1.5%)
–溶媒から再結晶した

• ニ格 +述語 +述語 (2.2%)
–酢酸エチルによって抽出した

• ヲ格 +述語 +述語 (2.6%)
–酢酸エチルを用いて抽出した
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3 提案手法
3.1 タスク設計
本論文では、2.2 節でそれぞれ太字、下線付きで

示した操作、操作引数の 2種類の役割について、文
節単位での特定と、対応する役割ラベルの付与を行
う．さらに、各操作引数文節の係り先となる操作文
節の特定、2.2節で示した 3種類の関係を表すラベ
ルの付与を行う．以下の図 2に情報抽出例を示す．

図 2 情報抽出例

3.2 情報抽出のワークフロー

3.2.1 前処理
化合物名の置換 有機化合物の名称は、「1’-(ω-ブ

ロモデシル)-3’,3’-ジメチル-6-ニトロスピロ〔2H-1-
ベンゾピラン-2,2’-インドリン〕」のように、官能基
名や位置番号等をハイフン、カンマ等の記号で結合
した形で表される．これは形態素・構文解析の誤り
に繋がるが、日本語有機化合物名は慣用名の使用や
省略等によって辞書置換が困難であるため、ハイフ
ン記号に着目した正規表現で単純な置換を行った．
括弧の除去 括弧は表題番号、ラベル、直前の文

節の説明等広い用途で使用されるが、係り受け解析
時に誤りの原因となりうる．括弧は入れ子構造を取
りうるため正規表現は使用せず、スタックを使用し
て一時的に除去を行った．
形態素・構文解析 Juman++[8]、KNP[9] を使用

し、係り受けや格、修飾形態等の情報を持った文節
リストを生成した．
実験操作文の抽出 構文解析によって得た文節リ

ストを対象に、ヲ格または述語のない文を除去す
る．次に、2.1節で示した実験操作文、実験説明文
の特徴により、実験説明文を除去する．また、特定
の動詞述語を末尾に持つ文も除去する．以下に除去
対象の動詞例を示す．
除去対象の動詞例� �
なる、示す、有する、説明、確認、例示、向上� �

3.2.2 文節の役割、係り先、関係の特定
2.2節で示した文法的特徴に合致する文節の組に

対し、操作、操作引数の役割ラベルを各文節に付与
し、対応する関係ラベルを操作引数-操作間に付与
する．非述語の文節が非述語の文節に係っている場
合、以下の例外処理を実行する．

• 文節が並列文節なら、並列の先端文節の係り先
述語に係り、同じ関係ラベルを付与

• 文節が無格で数量文節に係るなら、数量文節の
代わりにその係り先述語に係り、その格情報で
関係ラベルを付与

4 実験
化学分野の実験手順を表す日本語文書として、

1991年から 2000年の間に出願された、国際特許分
類 C07(有機化学)の特許 42件をランダムに選択し、
2.2節に示した文節の役割ラベルと関係ラベルにつ
いてアノテーションを行った．文節の役割ラベルと
関係ラベルの個数を表 2に示す．このデータに対し
て、3.2節で示した方法によって文節の役割ラベル、
操作引数の係り先操作、操作引数-操作間の関係ラ
ベルの特定を行い、それぞれの性能、また、ワーク
フローの全体的な性能について評価を行った．ここ
で、操作または操作引数と予測した文節について、
下記の 4種類を評価に用いる正解条件とした．
条件 1 見出し語がアノテートされたものと一致

またはそれを完全に含む
条件 2 役割ラベルがアノテートされたものと一致
条件 3 役割ラベルが操作引数の場合、係り先の

操作がアノテートされたものと一致
条件 4 関係ラベルがアノテートされたものと一致
文節の役割ラベル特定は、全データを評価対象と
し、条件 1～2を満たすものを正解として評価した．
操作引数の係り先操作の特定は、独立した性能評価
のために、条件 1～2を満たすものを評価対象とし、
条件 3を満たすものを正解として評価した．操作引

表 2 ラベルの個数
分類 ラベル 個数

役割 操作
操作引数

1495
2066

関係
主対象
間接対象
条件

1010
210
822
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表 3 文節の役割特定の評価結果
再現率 適合率 F値

操作 0.803 0.954 0.872
主対象 0.882 0.916 0.899

操作引数 間接対象 0.843 0.843 0.843
条件 0.902 0.895 0.899

表 4 操作引数の係り先操作特定の評価結果
再現率 適合率 F値

主対象 0.775 0.843 0.808
間接対象 0.786 0.820 0.803
条件 0.686 0.757 0.720

数-操作間の関係ラベル特定も、これと同様にして
条件 1～3を満たすものを評価対象とし、条件 4を
満たすものを正解として評価した．また、ワークフ
ローの全体的な評価としては、全データを評価対象
とし、条件 1～4を全て満たすものを正解として評
価した．評価指標には再現率、適合率、F値を使用
した．それぞれの評価結果を、表 3～6に示す．
表 5より、関係ラベルはアノテーションデータの

9割以上を再現できており、F値も 8割を超える結果
となった．また、表 6より、F値で 0.64～0.77と教
師なしの情報抽出としては十分な性能が示された．

5 考察
表 6の結果より、ルールベース手法としては全体

的に十分な結果が得られたが、間接対象や条件等、
一部の関係について評価値が低い結果となった．そ
こで、ボトルネック要因の分析を行う．
表 3、5より、これら 2タスクの性能は十分に高

いことがわかる．ただし、関係ラベル特定における
間接対象の適合率は比較的低い値であり、表 6にも
類似した傾向が見られるため、関係ラベル特定が間
接対象のボトルネック要因であると考えられる．間
接対象と誤予測された例を見ると、「常圧に」、「室
温に」のように、終点条件であるものを終点対象と
予測したものが大半であった．こうした語は「常、
高、低」のような接頭辞や、「圧、温」のような語が
文節内に存在しやすいため、見出し語中に頻出する
上記のようなパターンを取り入れることで解決を図
ることができる．
表 4より、操作引数の係り先操作の特定は、表 3、

5に示す 2タスクと比較して比較的低めの評価値と
なっており、これがワークフローの全体的な評価値
を落とす主原因であると考えられる．そこで、操作

表 5 操作引数-操作間の関係ラベル特定の評価結果
再現率 適合率 F値

主対象 0.931 0.981 0.955
間接対象 0.964 0.726 0.828
条件 0.902 0.895 0.899

表 6 ワークフローの全体的な評価結果
再現率 適合率 F値

主対象 0.723 0.827 0.772
間接対象 0.757 0.596 0.667
条件 0.619 0.673 0.645

引数の係り先操作特定に失敗した文を目視で確認
し、原因パターンのまとめ上げを行った．代表的な
失敗パターンとその割合を以下の表 7に示す．これ
らのうち、構文解析器による失敗について述べる．
特許には過剰に読点が打たれた文章が多く、「全体
を、撹拌しながら２４時間、室温で保持し、次に水
５００ｍｌを加えた」のような文章に対して、構文
解析器は読点を基準とした並列関係を誤予測しや
すい．また、もし不要な読点がなかったとしても、
「全体を」が「攪拌」に係るのか、「保持」に係るの
かの特定は、文節の意味と文脈に依存するため、誤
予測が発生しやすい．こうした例は表層的なパター
ンのみで対処することは難しく、係り受け例を大量
に収集して教師あり学習を行う等のアプローチが必
要となる．
表 7 操作引数の係り先操作特定の失敗パターン例
失敗箇所 失敗原因 割合
手法 操作文節の特定失敗 21%

並列関係の解析失敗 47%
構文解析器 未知語の解析失敗 16%

入れ子表現の解析失敗 15%

6 おわりに
本研究では、日本語で記載された化学実験手順の
構造化を目的とし、その基礎として、化学分野の実
験手順文書に存在する文法的特徴のまとめ上げを
行った．一部課題点が見られはしたが、基本的には
操作引数-操作間の関係は文法的特徴を使用するこ
とで高精度な特定が可能であり、一連の情報抽出に
ついても、大量の教師データや辞書の作成なしに、
十分な精度で行うことが可能であることが確認でき
た．今後は、ルールベース手法での限界が見られた
点に対し、統計的手法の適用による改善を行う．
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