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【概要】 

化合物の構造式の作図入力で検索ができることは、科学文献調査において有意

義である。従来、専任のアナリスト（人）の力により構築されたデータが一般的であった。

一方、最近、特許のデータベースでは人の力を使わず、機械的に検索キーを設定す

る方式のデータベースが上市されている。 

本報告では、機械的に検索キーを設定した特許データベースのうち、世界知的所

有権機関（WIPO）が提供するデータベース PATENTSCOPE について検索検証を行

った。検索対象を農薬 amidosulfuron として、化合物検索とキーワード検索の結果比

較を行った。 

ⅰ）化合物検索でヒットした案件は、９９％超がキーワード検索でもヒットした 

ⅱ）キーワード検索でヒットした案件のうち、化合物検索でヒットしないものが 

約１５％あった 

キーワード検索の結果を精査したところ、化合物検索でもヒットすべきことが分かっ

たが、上記ⅰは妥当であり、一方、上記ⅱは好ましくない。ⅱの原因は、化合物検索

の検索キーを抽出する元になる公報データが、キーワード検索で検索するデータと

異なるためであると推定する。この点が改善されることを期待する。 

 
【キーワード】化合物検索，検索キー，Chemical compound Search, Patent 
Search, Inchi key，PATENTSCOPE，Orbit-Intelligence 
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１．はじめに 

化合物の特許検索データベースでは、

化学情報協会が提供するCAplusが著名

である。このデータベースは、化学構造

式の入力により検索できる特徴がある。

分類専任者「アナリスト」が構築したデー

タであり、信頼性が認められている１，２）。

しかし、処理データ量が増加しつつある

現状では、データベースを維持・拡張す

るには時間・労力に課題があると思われ

る。更にデータベース利用料が高価なた

め、多くの利用者が使いやすいとは言い

がたい。 

一方、世界知的所有権機関（以下、

WIPO と略記）の提供するデータベース

PATENTSCOPE は、２０１６年から化合物

検索の機能搭載している３，４）。 

PATENTSCOPE では、データ構築が、

専任者のマニュアル作業を伴わず、機械

力により構築される点が異なる。図面が

検索対象にならない、マーカッシュ形式

の記載にも対応できないなど、課題はあ

るが、期待度は高い。PATENTSCOPEに

おける化合物検索機能の搭載以降、商

用データベースでも、同じ方式の化合物

検索の機能が搭載され始め、注目されて

いる。データベースの比較検討が、各特

許検索の研究会・協議会で行われてい

る５，６)。 

本報告は、これらの議論と同様に

PATENTSCOPE 方式の化合物検索に期

待する立場から検証を行ったものある。

検索対象は、農薬成分の一つである

amidosulfuron（除草剤の成分）で行っ

た。  

なお、検証は 2018 年 11 月時点で行っ

たものである。その後 PATENTSCOPE は

バージョンアップされたという情報があっ

たが７）、本報告で見つかった課題は 12

月 10 日時点でも変わりがない。 

また、PATENTSCOPE 以外のデータベ

ースの化合物検索においても、共通の

課題が見つかっている。 

 

 

２．本化合物検索の原理 

２．１使用した特許データベース 

本検討では、WIPO 提供の

PATENTSCOPE 及び、確認のため、

Questel 社提供の Orbit-Intelligence（以

下、Orbit と略記）も適宜利用した８）。 

 PATENTSCOPE の化合物検索の機能

を表１に示す。 

 
 表１ PATENTSCOPE の主な仕様 

 
 

 

２．２ PATENTSCOPE での検索 

  PATENTSCOPE の利用について、注

意事項が分かりやすく報告されており９）、

これを参考にした。５つの検索モードのう

ち構造化検索(Structural Search)は入力

方法が平易で使いやすいが、履歴検索

の機能がない。一方、詳細検索

(Advanced Search)ではコマンド検索が可

能であり、しかも長文の検索式を入力で

きる。本報告では詳細検索を使用したが、

１ショットの検索式の中に、履歴演算の内

容を入れた長めの検索式を作成して行

った。 

また、検索のヒットリストでは、クリックす

ると、案件毎に、書誌、明細書、請求項、

検索キーとして抽出された化合物等を表
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示する機能がある（図１(a)(b)）。この機能

を使い解析を行った。 

 
(a)公報閲覧用の表示 

 
(b)化合物閲覧用の表示 

 
図１ PATENTSCOPE のヒット案件の表示 

 

 

３． 結果と考察 

３．１ 原理 

  PATENTSCOPE 方式の化合物検索

の原理を図２に示す。 

各公報に対しては、公報のテキスト中か

ら化合物の検索キーが作成される（公報

のインデキシング）。検索では、化合物の

情報（構造式、名称など）を入力するが、

入力情報は検索キーに変換されて、上

記の公報インデックスに対して検索が行

われる。 

本検索方法は 

・検索キー抽出をテキストから行う点、 

・図面内容やマーカッシュ形式の記載か

らは検索キーが作成されない点、 

等から、通常のキーワード検索（以下、

KW 検索と略記）に近いと言える。ただし、

名称の異表記、商品名、CAS 登録番号

なども合わせて検索キー化するので、検

索もれは通常の KW 検索よりは少ないと

考えられる。 

 

 
図２ PATENTSCOPE の検索キー設定と

化合物検索 

 

 

３．２ 検索能力検証 KW 検索との比

較－１ WO 公報、農薬の例 

  本報告の検索対象とした化合物

amidosulfuron の構造式を図３示す。 

本化合物を選んだ理由は、化合物が注

目分野の農薬成分であること、やや複雑

な構造を持っておりヒット件数がそれほど

多くない、異表記が少ないため、解析が

単純であると考えたためである。 

特許協力条約の出願（WIPO 出願、以下、

WO 公報）の化合物検索を行った。化合

物検索では、検索範囲は公報中の全テ

キスト部分（ALLTEXT）である。キーワー

ド検索（以下、KW 検索）の検索領域もこ

れに合わせた。 

 

 
図３ amidosulfuron の化学構造式 

 

 

図４に検索クエリー及びヒット集合の包含

関係を示す。図中の集合 A,B,C は次の

内容である。 

A：化合物検索でヒットするが、KW 検索
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でヒットしないもの 

B：化合物検索、KW 検索ともにヒットする

もの 

C: KW 検索でヒットするが、化合物検索

でヒットしないもの 

 

 
図４ amidosulfuronに関する検索クエリーとヒ

ット集合の包含関係 

 

図５に集合Ａ、Ｂ，Ｃの出願受理国・出願

言語を示す。図より A,B,C について、つ

ぎの点が分かった。 

集合Ａ 

集合Ａの 13 件の公報中では、

amidosulfuron は、正規の文字列ではな

く、不適切に区切られた文字列になって

いた。不適切な文字列の内訳を図６に示

す。これらは、KW 検索 amidosulfuron で

は、ヒットしない。化合物検索では、適切

誤記修正が行われヒットしたことがわか

る。  

集合Ｂ 

 化合物検索のヒット集合の 99%超が KW

検索に含まれることを示す。図５（ｂ）に示

すように、出願言語はすべて英語・独語

であり、検索対象の言語である。化合物

検索でヒットしたことと矛盾がなかった。 

集合Ｃ 

 化合物検索でヒットしなかったが、公報

テキストを確認したところ、amidosulfuron

の文字列は記載されていた。したがって、

本来はヒットすべきである。図５(b)の公報

言語では、化合物検索の指定言語であ

る英語、独語の出願も存在する。出願言

語の問題だけではないことが分かる。 

そこで、比較のため、出願言語が対象言

語の英語である US 出願について次節で

検討を行った。 

 

 
図５ 集合Ａ，Ｂ，Ｃの出願受理国・出願言

語 

 

 

 
図６ 集合Ａ公報中の名称の誤記 13 件の

内訳 

 

 

３．３ 検索能力検証 KW 検索との比

較－２ ＵＳ公報、農薬の例 

 前節 3.2 で出願国を US に替えて同様

な検討を行った。図７に検索クエリー、ヒ
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ット集合の包含関係を示す。図中の集合

E,F,G は次の内容である。 

E：化合物検索でヒット、KW 検索でヒット

しないもの 

F：化合物検索、KW 検索ともにヒットする

もの 

G: KW 検索でヒット、化合物検索でヒット

しない 

 

 
図７ amidosulfuron に関する検索クエリーと

ヒット集合の包含関係 

 

 

 
図８ 集合Ｅ，Ｆ，Ｇの出願言語 

 

集合 E,F,G について、上記 3.2 節の集合

A,B,C と同様なことが分かった。 

集合Ｅ 

E の 6 件は、3.2 節の集合Ａと同様に、公

報中では、amidosulfuron が不適切に区

切られた文字列にであった。不適切な文

字列の内訳を図９に示すが、図６の例と

共通のものであった。 

集合Ｆ 

 化合物検索のヒット集合の 99%超が KW

検索に含まれることを示す。言語も英語

であり矛盾はない。 

集合Ｇ 

 化合物検索でヒットしないものである。こ

の中身は、amidosulfuron が記載されてい

たので、本来はヒットすべきものと考える。

公報の言語は英語であり、言語の問題で

はないことが分かった。 

 

３．４ 化合物検索でヒットしない原因 

ここで、集合、Ｅ、Ｆ、G について、 

1) amidosulfuron の文字列が公報の明

細書（Description）に存在するか、 

2) 化合物検索キーの抽出が実際になさ

れているか 

を調べた。この調査は集合 F、G につい

てはそれぞれランダムに選んだ２０件、集

合 E は全件について行った。 

結果を図１０に示すが 

・検索キーの抽出はされていること、 

・明細書中に amidosulfuron の文字列

は記載されていること、 

を確認した。このことより、次の可能性が

あると考える。 

(ⅰ)検索キーの抽出時のエラーによる、 

(ⅱ）検索キー抽出に使われたテキストデ

ータが KW 検索のデータと異なる 

集合 F のデータでは amidosulfuron の文

字列を約 2000 件を間違いなく検索キー

化できているので、(ⅰ)の可能性は低い

と推定する。 

 出願時のデータがテキストデータでな

い場合には、化合物検索キーを抽出す

るタイミングがずれる可能性があり、上記

(ⅱ)となるのではないかと考える。 

検索キー抽出の処理のタイミングを検

討すれば、改善されるのではないかと推

定する。対策が講じられ、修正されること

を期待する。 
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図９ 集合 E の名称の誤記６件の内訳 

 

 

 
図 10 明細書中の文字列存在比率、化合物

検索キー抽出の比率 

 

 

４．まとめ 

PATENTSCOPE の化合物検索を農薬

成分 amidosulfuron について検証した。

KW 検索との比較では、次の点が分かっ

た。 

ⅰ）化合物検索でヒットした案件の９９％

超が KW 検索でもヒットした 

ⅱ）キーワード検索でヒットした案件のう

ち、化合物検索でヒットしないものが 

約１５％あった 

結果を精査したところ、化合物検索でも

ヒットすべきことが分かったが、検索キーを

抽出する公報テキストの情報が KW 検索

と同じになるようにすれば解決すると思わ

れる。この課題の解決により信頼性が向

上することを期待する。 

 本報告では記載しなかったが、KW検索

のヒット件数のうち、化合物検索でもヒット

しない案件は、Orbit でも相当比率存在し、

PATENTSCOPE と同様な原因と考えられ、

同様に解決を期待する。 
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