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概要
文書から作業手順などの詳細な情報を抽出する

ためには、述語の意味役割に注目した解析が役立
つ。このようなタスクに活用可能な言語資源とし
て、PropBankなどの意味役割付与コーパスが提案さ
れている。しかし、このようなコーパスは、専門分
野における手順などの情報を表現するには意味役割
のバリエーションが不十分である。本稿では、我々
が提案した有機化学反応手順解析のための意味役割
付きコーパスを紹介すると共に、特定の専門分野に
おける意味役割付きデータ作成の方針について議論
する。
1 はじめに
学術論文や特許文書に報告される化学反応の数は

急速に増加している。新しい化学反応は、Reaxys [1]
などの化学反応データベースに収集されているが、
これは人間の専門家によって行われており、多くの
時間と高いコストがかかっている。この負担を軽減
するために、自動情報抽出のための手法が研究され
ている [2, 3]。その多くは化学反応式を構成する材
料となる物質、生成物、触媒といった化学物質やパ
ラメータなどの既存の化学反応データベースに収録
されるような主な情報に焦点を当てたものである
が、化学反応の手順を文書から抽出しようとした研
究もいくつかある [3, 4, 5]。
この化学反応手順の抽出のために、文内の述語

と項の意味的な関係 (意味役割) を付与する方法が
提案されている。Cheminformatics Elsevier Melbourne
Universities (ChEMU) [3]では、意味役割付与のコー
パスの１つである Proposition Bank (PropBank) [6]の
形式を用いて、特許文書から述語を関係する項とそ
の意味役割とともに抽出する反応情報抽出タスクを
提案している。しかし、化学反応式のレベルの情報

とそれに関連するパラメータの情報を抽出すること
を重視した設計になっているため、2.2節で述べる
意味役割の簡略化が行われており、化学反応手順の
再現という観点から見ると情報が不十分である。ま
た、PropBankも化学分野を対象とした文書を扱って
いないため、化学反応手順を表現するためには不十
分である。
このような課題を解決するために、我々は、論文

中に記述された化学反応手順に関する詳細な手順
を抽出するためのコーパスとして、適切な意味役
割を付与した OSPAR1）(Organic Synthesis Procedures
with Argument Roles、図 1)を提案している [7]。本稿
では、この OSPARの概要について紹介するととも
に、コーパス作成に用いた意味役割付きデータ作成
手法について述べる。

2 関連研究
2.1 意味役割と PropBank
意味役割は、文内の述語と項の関係を表すこと
に用いられる。PropBank [6]は、句構造コーパスの
Penn Treebank [9]に含まれる文に対して、意味役割を
定義したコーパスである。そのため、Penn Treebank
と同様に The Wall Street Journal (WSJ)の記事に含ま
れる文を元に意味役割が定義されている。PropBank
では動詞の用法ごとに意味役割がそれぞれ定義され
ているため、意味役割のセット (roleset)は、“add.01”
のように動詞の後に用法を表すための IDと合わせ
て表記することで区別される。rolesetを統語フレー
ムと結びつけたものは、framesetと呼ばれる。各動
詞の意味役割に番号 (Arg0, Arg1, Arg2, ...)が付与さ
れている。Arg0は一般に述語の動作主 (agent)を表
し、Arg1 は被動作主 (patient) を表す。Arg2 以上の
他の引数は一貫した用法を持たない。その他にも時

1） https://github.com/mlmachi/OSPAR

― 800 ―

言語処理学会 第30回年次大会 発表論文集（2024年3月）

This work is licensed by the author(s) under CC BY 4.0
 (https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/).



1. Add:   potassium hydroxide (30.2 g, 85%, 0.45 mol, 5.0 equiv),
acetonitrile (300 mL) 
to the flask

2. Cool:  The solution with an ice/water bath, 5 ˚C

5. Stir:   The viscous heterogeneous mixture, 2 h, 0 to 5 ˚C, vigorously

To the flask is added potassium 
hydroxide (30.2 g, 85%, 0.45 
mol, 5.0 equiv) and acetonitrile 
(300 mL).The solution is cooled 
to 5 ˚C with an ice/water bath 
and then dimethyl malonate 
(11.9 g, 90.0 mmol, 1.00 equiv) 
is added via a weighed 20-mL 
syringe over 5 min, forming a 
viscous slurry.PhI(OAc)2 (32.0 
g, 99.3 mmol, 1.10 equiv) is 
added in one portion.  The 
viscous heterogeneous mixture 
is stirred vigorously for 2 h at 0 
to 5 ˚C and gradually becomes a 
viscous creamy suspension.

有機合成の⼿順 アノテーションされたテキスト

rolesetを⽤いて表現した操作の系列

Add
ARG1: thing added
ARG2: thing added to

Cool
ARG1: thing cooled
ARG2: instrument

Stir
ARG1: thing stirred

Charge
ARG1: thing charged
ARG2: thing charged with

...
48個のroleset

PropBank: 29
新規: 19

OSPAR  (112-annotated procedures) Roleset

ARG1, ARG2: 意味役割To the flask is added potassium hydroxide (30.2 g, 85%, 0.45 mol, 5.0

equiv) and acetonitrile (300 mL).

The solution is cooled to 5 ˚C with an ice/water bath and then ...

The viscous heterogeneous mixture is stirred vigorously for 2 h at 

0 to 5 ˚C and gradually becomes a viscous creamy suspension.

... ...

図 1: OSPARコーパスの概要 (図は文献 [7]を元に和訳したもの。例のテキストは文献 [8]より引用)

間や場所などの付加的な情報は、動詞によらない共
通のものとして ARGMというラベルが定義されて
いる。以下に rolesetの例を示す。

frameset� �
add.02 “mathematics”

roleset� �
• ARG0: adder
• ARG1: thing being added
• ARG2: thing being added to� �

Example:
[𝐴𝑅𝐺0 Judge Curry] added [𝐴𝑅𝐺1 an additional $55
million] to [𝐴𝑅𝐺2 the commission’s calculations].� �

2.2 ChEMUにおける意味役割の簡略化
ChEMUでは、PropBankに基づく意味役割ラベル

が用いられている。しかし、化学反応式のレベル
の反応情報の抽出が主な目的となっているため、
PropBank の roleset を簡略化して使用していた。例
えば、彼らのコーパスでは、A+Bとして記述される
化学反応式があればよいので、“A is added to B”とい
う文において PropBankでは Aを ARG1、Bを ARG2
とするのに対し、意味役割を区別せず両方に ARG1
というラベルをつけている。しかし、Bに Aを加え
ることと、Aに Bを加えるということは違う結果を
もたらす可能性があり、化学反応の再現に影響を及
ぼす。他の動詞に対しても同様に、意味役割を考慮
せずに、付加的な情報である ARGM 以外は ARG1
というラベルが用いられており、何らかの関係があ
るということのみ表現されている。

3 OSPARコーパス
3.1 化学反応情報抽出のための rolesetの
整備

PropBank で定義された roleset は、WSJ の記事に
出現する動詞を対象としているため、化学反応手順
を表す rolesetが十分に収録されていないと考えられ
る。そこで我々は、PropBank 形式の roleset を用い
て、化学反応手順、特に有機合成の操作を表現する
ための新しい roleset を定義し、有機合成化学の論
文誌の記事を対象として OSPARコーパスを作成し
た [7]。その方法として、コーパスに含まれるすべ
ての操作を表す述語について、PropBank に適当な
rolesetが存在するか確認し、存在した場合はそのま
ま利用し、そうでない場合には、既存の rolesetに修
正を加えたり、新しく rolesetを作成するなどした。
修正の例として、化学分野の専門家にアノテーショ
ンを依頼する際に、引数の説明が不適切と判断した
ものについては、化学分野への適応を考慮した説明
文に修正を行なったというものがある。

ARG0は動作主を示すが、行動主体は明らかに実
験者であるため、この作業では基本的にこのラベル
を無視した2）。PropBankでは、汎用的な用法の記述
を目指していることもあり、一つの述語に対して、
3つ以上の引数を持つ意味役割が設定されていた。
しかし、本研究における roleset は、化学反応手順
の情報を十分に記述するという観点から役割を整
理した。その結果、𝑛 = 3以上の ARG𝑛 を必要とす
る述語は存在しなかったため、ARG1(被動作主)と
ARG2(それ以外)のみを使用することとした。

2） 例外として、“contain”という rolesetに対してのみ ARG0を
定義した。
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3.2 アノテーションラベル
化学反応の手順の情報を抽出するための用語抽出

タスクとしては、ChEMUの定義などを参考に、次
の 6つの用語を抽出することとした。

• REACTION_STEP:化学反応の操作を表す動詞。
• ENTITY:化学物質名や実験器具などのエンティ
ティ

• TIME:時間
• TEMPERATURE:温度
• TEMP_TARGET: TEMPERATURE が示す場所

(容器の内部の温度か外部の温度か)
• MODIFIER:上記以外で化学反応の再現に役出
つ情報

また、関係抽出の際には、rolesetに定義された意味
役割に加え、動作に関する修飾詞を ARGMとして
抽出することとした。

• (ARG0): 動作主
• ARG1: 被動作主
• ARG2: 動作主と被動作主以外
• ARGM: パラメータ (TIME, TEMPERATURE,

TEMP_TARGET, MODIFIER)

3.3 コーパスのアノテーションと roleset
の追加
アノテーションの方法 コーパスの作成にあたっ

ては、実験の手順がより詳細に記述されている論文
のデータを用いることが望ましいと考え、掲載され
ている論文中の化学反応手順の再現性が編集者らに
よって確認されている論文誌 Organic Syntheses [10]
を用いた。具体的には、112件の論文中に記載され
ている 112件の手順 (以下、文書とする)を対象とし
た。また、REACTION_STEPに関するコーパスのア
ノテーションの際には、PropBankを参照しながら、
必要に応じて、3.1節で紹介した基準により、roleset
の追加や編集を同時に行うこととした。コーパスの
アノテーションは、bratアノテーションツール [11]
を用いて、2名の有機化学者 (准教授と助教授)と 1
名の情報科学者 (博士課程の学生) の 3 人の著者に
よって行われた。

rolesetの追加 まず、コーパスの仮アノテーショ
ンを行い、被動作主は ARG1、それ以外の必要と思
われる項については ARG2 としてラベルを付与し
た。次に、アノテーションした動詞に対して、情報
科学を専門とするアノテータが既存の roleset に適
切なものが存在するか確認し、存在する場合には

そのまま roleset の候補リストに追加し、そうでな
いものについては新たに定義した。その後、アノ
テータ全員で実際にテキストの例と roleset を見比
べながら適宜修正を行い、最終的な roleset を確定
した。その中で、化学分野の専門家にアノテーショ
ンを依頼する際に、引数の説明が不適切と判断した
ものについては、化学分野への適応を考慮した説明
文に修正を行なった。例えば、PropBankの “mix.01”
の “ingredient one” (ARG1)と “ingredient two” (ARG2)
は、我々のコーパスでは “ingredient” (ARG1)として
集約された。これは、PropBankの意味役割の違いは
統語的な観点に由来するものが存在するが、化学的
な観点では重要ではなかったためである。PropBank
の動詞は用法に応じて複数の rolesetを持つことがで
きるが、我々のコーパス内では複数の用法で用いら
れている動詞は存在しなかった。そのため、roleset
を表す際の末尾の番号は省略した。
コーパスの統計情報 アノテーションした 112件
の有機合成手順 (以下、文書とするは、8:1:1の割合
で訓練セット、開発セット、テストセットに分割さ
れた。表 1に各データセットに含まれる文書数、文
の数、用語の数、関係の数を示す。

表 1: OSPARコーパスの統計情報
訓練 開発 テスト 合計

文書の数 90 11 11 112
文の数 664 86 68 818
用語の数 2142 259 223 2624
関係の数 1621 197 168 1986

3.4 rolesetの分析
コーパスのアノテーションを行った結果、48 個
の rolesetが使用された。そのうち、新しく定義した
rolesetは、19個であり、全体の約 40%であった。新
しく定義した roleset をさらに分類すると、動詞自
体は PropBankに存在したものが 11個、動詞自体が
存在しなかったものが 8個であった。したがって、
PropBank の語彙は化学反応の手順を表現するには
不十分であり、rolesetを拡張することの必要性が確
認された。
図 2は、OSPARコーパスにおける rolesetの出現
頻度の分布である。このグラフから、化学反応を記
述するために特有な高頻度の rolesetが存在し、その
バリエーションは多くないことを確認した。
3.5 コーパスを用いた学習結果
我々は、文献 [7]において、OSPARを利用した情
報抽出システムを構築し、コーパスの実用性を検証
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図 2: 出現頻度が上位 15件の rolesetの分布 (図は文献 [7]より引用)。色付きの文字は新規の rolesetである。

した。情報抽出は、化学分野の事前学習言語モデル
である ChemBERT [12] を用いた用語抽出タスクと
関係抽出タスクのパイプラインのシステムを用い
た [13]。その結果、テストデータにおいて、用語抽
出タスクの F値は、0.8709であった。関係抽出タス
クの F値は、用語抽出の予測結果を用いたパイプラ
イン方式の場合で 0.8393、用語抽出の正解データを
用いた場合で 0.9436であった。この差 (約 0.1)は小
さくないことから、用語抽出の性能の重要性を確認
した。それぞれのタスクの F値から性能は悪くない
と考えられるため、コーパスのアノテーションの一
貫性とコーパスの有用性が示唆された結果となって
いる。訓練データに含まれないまたは数回しか出現
しない動詞については、抽出に失敗する傾向があっ
た。一方で、訓練データに含まれない動詞が抽出さ
れている例も見られた。訓練セットで 3回以上含ま
れていた動詞は全てテストセットで発見された。
4 特定の専門分野を対象とした意味
役割付きデータの作成
本研究では、特定の専門分野における情報抽出を

目的として roleset の作成とコーパスの作成を並行
して行う方法を提案した。新しい専門分野の文書に
対して、rolesetを付与する際には、既存の汎用的な
rolesetを使うだけでは十分でないことを確認し、ア
ノテーション作業を通じて、作成する rolesetについ
て議論することが言語学を背景としない専門家と共
に作業をする際に有用であることも確認された。ま
た、その作業の中で、抽出したい情報の粒度に応じ
た rolesetの簡単化を行うことが、言語学を背景とし
ないアノテータのアノテーション作業を効率化す

ることに寄与するだけでなく、少数の事例であって
も、十分に精度の高い機械学習が行えるようなコー
パスの作成につながったと考えている。
このような形で作成した意味役割フレームワー
クは、PropBankのものと比べ、以下のような違いが
ある。まず、統語構造に関する分析を目的としてい
ないため、統語構造に関する情報が付与されていな
い。つまり、framesetではなく rolesetのレベルでの
表現を用いている。次に、ARG1や ARG2のスパン
に前置詞を含まない。これは、作業手順の抽出とい
う観点から見ると、意味役割さえついていればエン
ティティの役割がわかるためである。
これまで有機合成の文脈で roleset について議論
してきた。有機合成と材料科学には共通する作用が
あるため、材料科学にも応用できると考えている
[14, 15]。一方、rolesetの種類は材料科学における操
作を表現するには不十分であると考えている。隣接
分野においてもこのような違いがあることを考慮し
て rolesetを拡張していくことが必要であると考えて
いる。
5 おわりに
本稿では、ニュース記事を対象として作成された

PropBankの rolesetが専門分野における作業手順を
表現するのに不十分であることを確認し、コーパス
作成時にコーパスのアノテーションと rolesetの作成
を並行して行う方法を提案した。この方法により有
機合成を対象とした作業手順抽出用コーパスを作成
し、特定の専門分野において、専門家の意見を反映
させながら、有用な意味役割付きデータの作成が可
能であることを確認した。
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