
三井化学 AI エージェントと化学構造式×AI 特許調査ツールの実務比較 

─ 1 ─ 

三井化学の化学構造式文献調査 AIエージェントと 

化学構造式×AI特許調査ツールの実務比較 

── 2026 年スナップショット ── 
2026 年 4 月 29 日 

エグゼクティブ・サマリー 

三井化学は 2026 年 3 月 2 日、化学構造式を含む文献から化合物情報を自律的に調査・整理

する独自開発の生成 AI エージェントを社内で実用検証中であると発表し 1、続いて 2026 年

4 月 8 日に本格稼働を開始した 2。この取り組みの中心的なキャッチコピーが「文献調査時

間を 80％以上削減（1 カ月→1 日）」であり、化学業界における生成 AI エージェント活用

の象徴的事例として大きな注目を集めている。 

一方、商用ベンダー（CAS／Elsevier／Clarivate／Patsnap／Patentfield／パテント・インテ

グレーション／島津 Genzo AI／XLSCOUT／IPRally など）も 2025 年に相次いで AI 機能

を強化しており 10,11,16,17,15、加えてオープンソース／学術側でも DECIMER／MolScribe／

PatCID／MarkushGrapher／PatentAgent／PatentFinder 等の重要な進展があった

27,28,31,33,38,39。本レポートでは、これら一次情報を基に、三井化学の AI エージェントの位置づ

けと、化学構造式×AI 特許調査ツールとの実務的な比較を整理する。 
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1. 三井化学の AIエージェント詳細 

1.1 公式プレスリリースの核心情報 

三井化学は 2026 年 3 月 2 日付の公式リリースで次の事実を公表している 1。対象業務は学

術文献・研究報告書に記載された化学構造式から化合物に関する情報を自律的に調査・整理

すること（FTO 調査やマーカッシュ侵害判断ではなく、研究開発のための文献調査・化合

物情報抽出が主目的）である。抽出対象は化合物名の特定にとどまらず、文献中に記載され

た用途、物性、製造方法、実験条件などの関連情報であり、必要に応じて化学データベース

や Web 検索情報を参照し、より包括的な化合物情報を出力する。初期検証で研究者の調査

時間が 80％以上削減され、従来 1 カ月程度を要していた文献調査が 1 日程度に短縮され

た。 

1.2 「1カ月を 1日に」が指す業務の正体 

日経クロステックの続報により、対象業務がより具体的に整理できる 2。三井化学では新製

品アイデア探索や顧客提案検討のため、研究開発・営業担当者が特許文献や論文を調査す

る。1 つの新製品開発で 1 万件の文献を参照することもあり、膨大な時間が課題であった。

AI エージェントは 1 万件の文献を PDF で入力すると、文献の内容をまとめたリポートや傾

向分析リポートを作成する。情報不足を判断すると自律的に外部の化学データベースや

Web サイトを検索して内容を補強する。 

つまり「1 カ月を 1 日に」が指すのは、先行技術調査・新規用途探索・IP ランドスケープ

的なリサーチであり、FTO 法的判断や均等論評価とは性質が異なる点に注意が必要であ

る。 

1.3 使用している AI技術 

公式リリースは技術スタックを明示していないが、関連報道と過去の三井化学の AI 開発履

歴から推定できる。三井化学は 2023 年 4 月以降、Microsoft Azure OpenAI Service 上の

GPT（GPT-3.5／GPT-4）を採用しており、IBM Watson と組み合わせて新規用途探索 AI

を構築してきた 4,5,6,7。今回の文献調査 AI も同社内基盤の延長線上にある。「文献中に画像

として記載されている化学構造式と、本文とを同時に処理する」マルチモーダル生成 AI で
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あり 3、「これまで困難だった化学構造式の AI による読み取りを可能にしている」と表現

されている。OCSR（Optical Chemical Structure Recognition）相当の機能を内製または既

存技術と組み合わせて実装していると推察される。 

また、2024 年 12 月には化学分野特有業務向け生成 AI チャット・プラットフォームとし

て、実験結果の表の読み取りや化学構造式の理解に対応し、業務時間 80%削減を達成した

特許チャットを発表している 8。今回の AI エージェントはこの基盤の延長上にある。 

1.4 同社の AI開発タイムライン（化学領域） 

時期 取り組み 効果 

2022 年 6 月 IBM Watson による新規用途探索の全社展開開始 20 部門利用、100 以上の新規用途
発見 

2023 年 4 月 Azure OpenAI（GPT-4）と IBM Watson の融合実証
開始[5] 

─ 

2023 年 9 月 GPT×Watson 融合の成果発表[4] 辞書 10 倍、抽出効率 3 倍、発見
数 2 倍 

2024 年 12 月 化学分野特有業務向け生成 AI チャット発表[8] 業務時間 80%削減 

2026 年 3 月 構造式対応文献調査 AI エージェント発表[1] 調査時間 80%以上削減 

2026 年 4 月 同 AI エージェント本格稼働[2] ─ 

 

1.5 他の化学メーカーの類似 AI状況 

住友化学・旭化成・三菱ケミカルは 2018 年以降「マテリアルズ・インフォマティクス

（MI）」を全社展開しているが、これは新素材設計のための AI 活用であり、特許文献中の

化学構造式を読み取るための AI エージェントとは性質が異なる。2021 年には NIMS、旭化

成、三菱ケミカル、三井化学、住友化学が「化学マテリアルズ・オープンプラットフォー

ム」を組み、材料物性予測 AI 技術を共同開発した 46。太陽インキ製造は 2022 年に AI 

Samurai 社のセミナーで化学分野における特許出願戦略と AI の活用をテーマに事例を発表

している 48。「化学構造式を含む文献調査 AI エージェントを社内で開発し、本格稼働させ

た」と明示的に公表しているのは、2026 年 4 月時点で三井化学が国内化学大手で初の事例

となる可能性が高い。 
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2. 化学構造式検索の既存サービス最新状況（2025-2026年） 

2.1 CAS SciFinder / STN 

CAS は 2025 年に相次いで AI 機能を強化した。2025 年 8 月に SciFinder の「最も大規模な

AI 統合」となる次世代版を発表し、自然言語クエリ、AI サマリー、パーソナライゼーショ

ンを統合した 10。同年 10 月にはアジェンティック AI 体験の追加を発表し、CAS Content 

Collection に基づく知的エージェントを導入した 11。一方、マーカッシュ検索（MARPAT）

は依然として FTO や包括的検索のためのツールではなく予備的検索にとどまるとの位置づ

けが各大学ガイドに明記されている 12。 

2.2 Patsnap Eureka 

2025 年に Patsnap Eureka を「AI ネイティブ IP・R&D プラットフォーム」として大規模刷

新。174 管轄の特許と 20 億超の構造化データポイントにアクセス可能であり、化学構造式

描画から合成・処理ワークフローと製品候補までワンクリックで提示する AI エージェント

を提供している 13。 

2.3 Derwent / Clarivate 

Derwent Chemistry Research として、DWPI と Web of Science を統合した AI 搭載化学

R&D 特許検索ソフトを提供。DWPIM に 1987 年から運用される編集者付き標準化マーカ

ッシュを有する 14。2025-2026 年には AI Search を Derwent に提供開始し、1.6 億件超の特

許レコードに対し意味検索を実現。Clarivate は「ファーストパス特許性／FTO 評価に有

効」と位置づけている 15。 

2.4 Reaxys（Elsevier） 

2025 年 7 月に Reaxys AI Search（Beta）をリリースし、自然言語クエリで 1 億 2100 万件の

文書を横断検索可能とした 16,17。2025 年 9 月には次世代 AI 研究ソリューション（エージェ

ンティック AI／推論エンジン統合）を発表し、2026 年 Q1 から商用提供予定としている

18。 

2.5 Patentfield AIR 
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Patentfield 株式会社の生成 AI 調査・分析オプション「Patentfield AIR」は、検索結果母集

団に対するワンクリック生成 AI 解析を提供し、大量特許文献の査読・分析時間を約 65%短

縮と公表している 19,20。化学構造式の専用認識モジュールについては本調査時点で公式に明

記された機能は確認できなかった。 

2.6 Summaria 

2023 年 4 月発表の特許文書読解アシスタント。クリアランス調査・被侵害品調査・無効資

料調査などのスクリーニング、独自分類定義によるタグ付け、要約に対応する 21。化学構造

式の画像認識機能の公式記載は無く、テキスト中心の特許読解支援サービスである。 

2.7 Genzo AI（島津製作所子会社） 

2026 年 4 月 1 日、島津製作所が Genzo AI 株式会社を IP Agent 社と共同設立。知財業務自

動化 SaaS として明細書作成・特許翻訳・特許庁審査対応・特許侵害予防・契約書レビュー

を一体提供し、2030 年度に売上高 15 億円を目標とする 22。 

2.8 その他（XLSCOUT / IPRally / AI Samurai） 

XLSCOUT は ClaimChart LLM を中心に LLM＋生成 AI でクレームチャート自動生成を実

現している 23。IPRally は Graph Transformer 3.0（2025 年）を中核に 1.2 億件超の特許を

グラフ空間に埋め込み、化学特許の長文クレームのグラフパース速度を 3-5 倍化した 24,25。

AI Samurai は大阪大学・北陸先端大発のスタートアップで、AI Samurai ONE／ZERO 等を

提供している 26。 

2.9 比較サマリー 

ツール 構造式画像認
識 マーカッシュ 自然言語 AI/Agent FTO適合度 出典 

三井化学 AI ◎ △ ◎（自律 Agent） △ [1][2] 

CAS SciFinder ○ ◎ ◎（2025 年〜） △ [10][11] 

Reaxys ○ ○ ◎ ○ [16][17] 

Derwent ◎ ◎ ◎ ○ [14][15] 

Patsnap Eureka ◎ ○ ◎ ○ [13] 
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Patentfield AIR △ △ ◎ ○ [19][20] 

IPRally × × ◎ ◎ [24][25] 

PatCID 
(IBM/OSS) 

◎ △ × ○ [31][32] 
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3. 化学構造式 AI認識技術（OCSR）の最新動向 

3.1 主要 OCSRモデルのベンチマーク 

DECIMER.ai は EfficientNetV2＋Transformer ベースで 4 億 5000 万件の合成画像で訓練さ

れ、多くのベンチマークで Tanimoto >0.95 を達成している 27。2024 年論文では手書き構造

式認識への拡張も報告された 30。MolScribe は Image-to-Graph モデルで、原子・結合・幾

何配置を明示的に予測し、公開ベンチマークで 76-93%の正確性を示す 28。2024 年のレビュ

ーでは 8 つのオープン OCSR ツールの F1 スコアが 34-93%と幅広く、全カテゴリで一貫し

て優れる単一ツールは存在しないと結論されている。 

3.2 PatCID（IBM Research） 

IBM Deep Search チーム（チューリッヒ）が開発し、Nature Communications 2024 で発

表。8100 万枚の構造画像と 1400 万のユニーク構造をオープン提供している 31。ランダム特

許セットでの分子取得率は PatCID 56.0%、Reaxys 53.5%、SciFinder 49.5%、Google 

Patents 41.5%であり、自動 DB（PatCID）が手動 DB と同等以上の取得率を達成している

31,32。 

3.3 MarkushGrapher（CVPR 2025／2026） 

マーカッシュ構造の自動解析において、MarkushGrapher が CVPR 2025 で発表された 33。

画像・テキスト・レイアウトを共同エンコードし、マーカッシュバックボーンの

CXSMILES グラフと置換基テーブルを自己回帰生成する。MarkushGrapher-2（CVPR 

2026）は ChemicalOCR モジュールを統合しエンドツーエンド処理を実現した 34。 

3.4 マーカッシュ AI解析の課題（2026年総説） 

Hayes et al.（2026）が Journal of Cheminformatics に発表した総説では、マーカッシュの自

動解釈が困難である理由として、画像が機械可読でないこと、変動 R 基、依存規則、スキ

ャフォールド多様性、不均質なクレーム言語を挙げている 35。現状は意思決定支援であって

法的助言の代替ではないとされており、透明性のあるベンチマーク、解釈可能な制約処理、

USPTO 実務に整合したワークフローが今後の課題である。 
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4. FTO（自由実施調査）における AI活用の最新事例 

4.1 化学 FTOの自動化レベル 

2025 年 7 月の検索者向け実務記事では、FTO 調査で AI が進歩しても「当時、何を知って

いたか」を問われるディスカバリーリスクに注意が必要と警告されている 36。また「生成

AI で特許調査はどこまでできる？化学系調査・スクリーニング編」では、GPT-5 を使い名

称・要約・請求項・明細書を読み込ませてスクリーニング工程に有用だが完全置換は困難、

人間レビュー前提が結論となっている 37。 

4.2 クレームチャート自動生成 

XLSCOUT ClaimChart LLM は LLM＋Gen AI で侵害証拠チャートを自動生成し、ライセ

ンス候補・ターゲット製品をスコアリングする 23。このほか Patlytics、Solve Intelligence、

Questel 等がクレームチャートの自動生成を提供している。 

4.3 学術研究：PatentAgent／PatentFinder 

PatentAgent（Wang et al., 2024）は医薬特許分析の統合エージェントであり、特許 QA チ

ャットボット（PA-QA）、既存最良比+2.46-8.37%精度向上の OCSR アンサンブル（PA-

Img2Mol）、+7.15-7.62%のコア化合物識別（PA-CoreId）を統合する 38。PatentFinder

（Shi et al., 2024）は 5 エージェント協調で小分子の特許侵害評価を自律実施し、

MolPatent-240 ベンチマークで LLM 単独より F1+13.8%、accuracy+12%を達成した 39。こ

のほか、Sakhinana et al.（2024）が AI オーケストレーション型のマルチエージェント特許

ワークフローを提案している 40。 

5. 化学×生成 AIの最新論文・研究 

5.1 特許 AIエージェント 

Scientific Reports（2026）では、GPT-4o／Gemini 1.5 Pro／Claude 3.5 Sonnet をエージェ

ントアーキテクチャでベンチマークし Subject-Action-Object 抽出の精度向上を実証した

41。PatentAgent38 および PatentFinder39 は前節で述べた通りである。 
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5.2 マルチモーダル構造式解析 

Doc2SAR は DocSAR-200 ベンチマークで Table Recall 80.78%を達成し、end-to-end GPT-

4o に対し+51.48%の向上を示した 42。BioChemInsight は 181 特許／15 ターゲットに対し

平均 90%以上の精度で構造式認識・活性データ抽出を実現した 43。MARCUS は DECIMER

／MolNexTR／MolScribe のアンサンブルに fine-tuned GPT-4 と Human-in-the-loop を組

み合わせた天然物文献キュレーションシステムである 44。 

5.3 SAR自動抽出 

CheF dataset は 100,000 分子・187,845 特許から 631,077 個の分子-機能ペアを抽出する大

規模データセットである 45。Doc2SAR42 は前述の通り、OCSR＋fine-tuned MLLM の相乗フ

レームワークにより SAR 情報を高精度で抽出する。 
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6. 三井化学 AIエージェントと商用ツールの実務比較 

6.1 ポジショニング上の差異 

三井化学の AI エージェントは社内特化・自社知識統合・自律エージェント志向である一

方、商用ツールは広範な特許 DB・標準化マーカッシュ索引・複数ユーザー利用で勝負して

いる。三井化学はマルチモーダル構造式読取と自律的外部検索を強みとするが、法的最終判

断はスコープ外である 1,2,3。CAS／Derwent／Patsnap 等は構造検索 DB としてマーカッシュ

に対する優位性を保ちつつ、2025 年から AI 機能を急速に追加している 10,11,14,15,13。 

6.2 「1カ月→1日」効率化の意味する範囲 

公開情報を踏まえると、80%削減・1 カ月→1 日は次の 3 工程の合算と読み取れる：(1) 大

量 PDF（最大 1 万件規模）の機械読込・構造式 OCSR・テキスト抽出、(2) 化合物名・用

途・物性・製造方法・実験条件の構造化抽出とレポート化、(3) 不足情報の自律的外部検索

による補強 2。これは先行技術調査・新規用途探索・IP ランドスケープ的なリサーチに近

く、FTO 法的判断や均等論評価は CAS／Derwent／Patsnap／IPRally／XLSCOUT 等の専

門 DB＋人間レビューに依存する領域である。 

6.3 留意すべき点 

三井化学の公式リリースおよび日経クロステック報以外、使用 LLM モデル名・OCSR エン

ジン・パートナー名は公表されていない。「80%以上削減」は初期検証時点の社内ベンチマ

ークに基づくもので、第三者ベンチマークは存在しない。商用ツールの「業務時間 XX%短

縮」も多くがベンダー自社評価であり、独立ベンチマークは限定的である。マーカッシュ解

釈の LLM 性能は入れ子・条件付き依存に弱いことが確認されており、現時点では意思決定

支援にとどめる運用が国際的コンセンサスである 35,39。 
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7. 結論：化学知財 DXの 2026年スナップショット 

三井化学が 2026 年 4 月 8 日に本格稼働させた化学構造式対応文献調査 AI エージェント

は、国内化学大手の中で先駆的事例である 1,2。同社が 2022 年の IBM Watson 導入から 3-4

年かけて積み上げた「Watson＋GPT 融合」「化学分野特有業務向け生成 AI チャット」を

土台に、マルチモーダル構造式読取＋自律的外部検索＋レポート生成を統合した点に独自性

がある。 

一方で、化学構造式×AI 調査の世界では 2025 年がエポックメイキングな年となった。CAS 

SciFinder が自然言語 AI＋アジェンティック AI へ大規模移行し 10,11、Reaxys AI Search が登

場し 16,17、Clarivate Derwent が AI Search を商用化し 15、Patsnap Eureka が AI ネイティブ・

プラットフォームに刷新した 13。学術面では MarkushGrapher（CVPR 2025）でマーカッシ

ュ OCR の実用域が見え始め 33、PatCID がオープン DB で手動キュレート DB 並みの取得

率を達成し 31、PatentAgent／PatentFinder が侵害評価・コア構造特定を自動化する道筋を

提示した 38,39。 

これらの動向を踏まえると、三井化学の取り組みは「研究開発のための先行技術＋IP ラン

ドスケープ調査の自動化」という自社経営課題に直結したスコープに最適化された自社開発

エージェントであり、FTO・侵害判断・マーカッシュ解釈のような法的高負荷タスクは、

依然として商用 DB＋専門家レビュー＋AI ツールのハイブリッド利用に委ねる構成が現実

解と評価できる。 

化学知財 DX の今後の焦点は、(1) マーカッシュ法的解釈の信頼性向上 35、(2) ベンチマー

クの標準化（MolPatent-24039、DocSAR-20042、IP5-M34 等）、(3) 自社 AI＋商用 DB＋OSS

エンジンを組み合わせたハイブリッド・エージェント設計、(4) ディスカバリー・リスクを

織り込んだ AI 利用ログ管理 36、の 4 点に収斂すると見られる。三井化学のエージェント

は、(3)のハイブリッド設計を社内側からドライブする最初の本格事例として、今後の比較

基準になる可能性が高い。 
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