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      論 文 の 要 旨（2,000 字程度） 

 本学位論文で述べられている研究は、日本語で書かれた様々な化学文章から化学知識

を自動抽出するための基本的要素となる、日本語文章からの化学物質名の抽出方法を確

立することを目的としている。 

 著者は、化学知識の自動抽出の重要性を指摘し、その中核となると考えられる化学の

ファクトデータベースの自動構築において、文章からの化学物質名の抽出は欠かせない

要素であると主張している。そして英語文章を対象とした化学物質名の抽出についての

研究が、BioCreativeのようなワークショップにおいて大規模なコーパスを提供して活

発に行われているのに比べて、日本語の文章から化学物質名を抽出する研究は、単語切

り出しの困難さ、文字種の膨大さやコーパスの未整備などの理由により、余り行われて

いないと分析している。また、日本語で書かれた化学領域の論文や特許などは多くあり、

そこから新たな知識の抽出が期待できると提唱している。 

 このことから著者は、日本語の文章から化学物質名を抽出する方法の確立が重要であ

ると考え、日本語の文章から化学物質名を含めた単語を切り出す方法と、得られた単語

群から化学物質名を識別する方法について提案している。そして日本語で書かれた特許

公開公報を対象に化学物質名をタグ付けしたコーパスを作成し、提案した方法を適用し

て、その妥当性を明らかにしている。 

 本学位論文は 5章からなり、第 1章では化学知識の自動抽出の必要性を述べたうえで

研究目的の設定を行い、英文による研究事例を含めた関連する先行研究を紹介している。

そして第 2章では先行研究を踏まえた上で、日本語から化学物質名を抽出する流れとし

て、化学物質名を含む単語の切り出し、得られた単語群からの化学物質名の識別という

二段階の方法を提案し、合わせて対象とする日本語文章として特許公開公報を用いるこ

とを述べている。 

 第 3章では、提案した流れにそって詳細な方法論の提案とその妥当性の検討結果につ



いて述べている。まず、方法の適用対象とする公開特許公報 50件について化学物質名

にタグ付けをしたコーパスの作成方法を述べ、得られたコーパスには 15,834個の化学

物質名のタグがあったことを報告している。 

 次に化学物質名を含む単語の切り出しの段階の方法として、形態素解析による形態素

の分離と得られた形態素の連結を提案している。そして一般的に使われている形態素解

析システムを特許公開公報に適用した際、正確に形態素が生成できていない場合がある

という問題を示し、日化辞 Webから得たデータを使ってユーザー辞書を作成することに

よりその問題をクリアしたことを報告している。さらにタグ付けした化学物質名を分離

しないひとまとまりの形で得る方法として、形態素の品詞に着目し、記号、接頭詞、名

詞が連続して出現した場合にそれらを連結して一つの単語とすることを提案し、作成し

たコーパスの全ての化学物質名が分割されないことを確認している。ただし、提案した

連結方法では化学物質名の前後に余計な文字列がつながってしまう場合があることを

示し、どのような文字列がつながるかを分析して、それを分離するための 12の方法を

提案している。その結果、総出現数 14,486個のうち 80.4%の化学物質名を切り出すこと

ができたと報告している。 

 そして最後に、得られた単語群から化学物質名を識別する方法として、ルールベース

と機械学習による検討について述べている。まずルールベースの方法については、化学

物質名に特有の文字を分析してその文字の有無で判別する 1-gramによる方法について

検討を行い、一部の化学物質名については有効に識別できることや官能基名が混入しや

すいという特性を明らかにしたが、全ての化学物質名の識別法として用いるには難しい

と考察している。機械学習の方法については、Word2Vecを用いて単語をベクトル化する

という方法を提案し、ベクトルの次元数、最小単語出現数、ウインドウ幅を種々変化さ

せて得た幾つかの単語ベクトルを用いた場合について、決定木、ランダムフォレスト、

LightGBMによる識別を検討している。その結果から、この方法により F値が 1.0と非常

に高い精度で化学物質名を識別できることを明らかにしたとしている。さらに、大規模

なデータを対象にした場合の識別能力について検討するため、コーパスを作成した 50

の特許公開公報を含む 507公報を使って単語のベクトル化を行い、そのベクトルをコー

パスを作成した 50公報の単語に付与した場合について、化学物質名の識別精度を検討

している。その結果から、このやり方でも、F値が最低 0.68とある程度の化学物質名の

識別ができるとしている。そしてこのことから、大規模なコーパスを利用した場合も、

この方法が適用できると主張している。 

 第 4章では、提案した一連の方法についての検討結果から、この方法についての問題

点を指摘し、その改善についての提案をしている。その上で第 5章では、提案した一連

の方法が妥当なものであると結論付け、海外で行われているような大規模なコーパスを

用いたワークショップを開催することなどにより、この研究領域が活性化する必要があ

ると主張している。 

 

 

 

 



      審 査 の 要 旨（2,000 字以上） 

 

【批評】 

 著者は、化学知識の自動抽出という課題を大きな目標として掲げた上で、日本語文章

からの化学物質名の抽出を目的として設定し、その方法論を確立することを研究目的と

している。化学物質名の抽出は、データ駆動型科学の中心的役割を果たすファクトデー

タベースの自動構築につながるものであり、また日本語で書かれた化学に関する文章に

は英語文章では得られない知識も含まれると想定されることから、この研究目的には大

きな意義が認められる。以下で、著者の提案する日本語文章からの化学物質名を含めた

単語の切り出しの方法と、得られた単語群からの化学物質名の識別の方法を中心に批評

を行う。 

 二つの方法の批評に先立って、この研究で用いた特許公開公報のコーパスについて述

べる。対象を特許公開公報にしたことについては、電子的なテキストが手に入るうえに、

BioCreative Vの CHEMDNERタスクで特許文章が使われた理由にあるように、論文等に比

べて使われる単語の意味にぶれが多いため、特許文章で確立した方法は多様な文章にも

適用できるというメリットを持つ。よって、特許公開公報を方法論の適用対象とした選

択は妥当であるといえる。コーパスの作成については、著者一人によるもので信頼性に

若干疑問が残る。信頼性の疑義は、余計な文字列を除く際の検討の中で一割ほどのタグ

が除かれたことからも生じる。しかし、BioCreative のコーパス作成における人間のア

ノテータ間の合意比率が 91％であったことを考慮すると、これらの信頼性についての問

題は、方法論の検討における結果に大きな影響を与えるほどのものではないと考えられ

る。 

 次に日本語文章からの化学物質名を含めた単語の切り出しの方法について論評する。

著者は単語切り出しについて、形態素解析による形態素の分離と得られた形態素の連結

という二段階による方法を提案している。単語の区切りにスペース等が無い日本語文章

において、形態素解析によって形態素に分離することは必然であると考えられる。しか

し、実際に適用すると不適切な形態素が出現するという結果が得られた。著者は、それ

が化学物質名に特徴的な単語が辞書に無いことによるものと気づき、日化辞 Webから得

たデータを使ってユーザー辞書を作成することによりこの問題を解決しようとしてい

る。ユーザー辞書は更新の必要があり、特に商品名などの命名法に従わない化学物質名

では依然同様の問題が生じる可能性も考えられるが、今回対象とした化学物質名につい

ては問題が解消されたことから、妥当な改善策であると評価できる。形態素の連結につ

いては、記号、接頭詞、名詞が連続していた場合に一つの単語とすることを提案し、そ

の方法で化学物質名が分割されないことを確認している。しかし、余計な文字列がつく

場合がタグ付けした化学物質名の四割ほどで起こるという結果が得られた。形態素の連

結という方法を用いると、この結果は容易に予想されることである。著者は余計な文字

列の分析を行い、その分離の方法を 12 個提案して、二割ほどまでその割合を減らして

いる。提案された分離の方法は妥当なものであり、評価できる。しかし、それでも二割

の化学物質名について分離できていない点については、さらなる検討が求められるとこ

ろである。 



 さらに、得られた単語群からの化学物質名の識別の方法について論評する。著者は、

ルールベースの方法と機械学習の方法を適用することを検討している。ルールベースの

方法としては、化学物質名固有の文字を分析することによる 1-gram の方法を提案して

いる。1より大きな n-gramも考えられるが、文字種の多い日本語においては余り現実的

ではなく 1-gram は適切な選択といえよう。検討の結果、1-gram の方法による結果は高

い F値が得られず、方法論として適用が困難であるという結果を得ている。これはある

程度予想できるものであり、研究全体の中でのこの検討の意義は余り大きくないと言え

よう。機械学習による方法は、CHEMDNERタスク等でよく使われ、高い精度を出している

ことから、それの適用を検討することは妥当といえよう。その際、単語を Word2Vec を

用いてベクトル化する方法を用いているが、これも通常使われる方法で、妥当ではある

が新規性は余り認められない。機械学習の結果として 1.0という F値を得ているが、こ

れはタグづけされた化学物質名の二割に余計な文字列が付随していて化学物質名とし

て扱われていないことを考慮すると、高すぎる値と考えられる。これは、今回用いた決

定木などの手法が、比較的少ない対象に対して過学習を起こした可能性を示唆する。著

者はロジスティック回帰の適用を試みたがうまくいかなかったと述べているが、汎化能

力の高い他の手法の適用についても検討するべきであったと考える。また、識別がうま

くいかなかった事例の詳細な分析も今後必要であろう。 

 最後に、コーパスを作成した 50公報を使った単語ベクトルに代えて、その 50公報を

含む 507 公報を使ってベクトルを作成し、それを 50 公報の単語に付与して機械学習の

方法を適用するという検討について論評する。一般に Word2Vec による単語のベクトル

化は、非常に大規模な文章を対象にして行われており、50公報に含まれる単語数は少な

すぎる懸念がある。その意味で、507 公報を使ったベクトル化は、単語のベクトルをよ

り正確に作成していると考えられる。この検討である程度高い F 値を得ていることは、

機械学習による識別の方法が妥当であることを示唆しており、大規模コーパスによる今

後の方向性を考える上で、意義のある知見を与えているといえる。 

 著者は、日本語文章から化学物質名を抽出する方法を確立するという研究目的に対し

て、化学物質名を含む単語の切り出しと得られた単語群からの化学物質名の識別という

二段階の方法を提案し、特許公開公報を用いて検討した結果から、その方法が妥当であ

ることを明らかにしたとしている。そして、海外で行われているように大規模なコーパ

スを作成してワークショップを開催することなどにより、この研究領域が活性化する必

要があることを主張している。コーパスの規模がさほど大きくないことや、余計な文字

列の分離で二割ほどの化学物質名が切り出されていないことなど課題はあるが、困難だ

が重要な研究目的に対して適切な方法論を提案して、今後のこの領域の進展に有用な成

果をあげていることから、学位論文として十分な内容を持つと評価できる。 

 

【最終試験結果】 

 2022 年 2 月 18 日、図書館情報メディア研究科学位論文審査委員会において、審査

委員全員出席のもと、本学位論文について著者に説明を求めた後、関連事項について質

疑応答を行った。引き続き、「図書館情報メディア研究科博士後期課程(課程博士)の学

位論文審査に関する内規」第 23 項第 3 号に基づく最終試験を行い、審議の結果、審

査委員全員一致で合格と判定された。 



 

【結論】 

 よって、本学位論文の著者は博士(情報学)の学位を受けるに十分な資格を有するもの

と認められる。 


