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1. 序論：化学・知財領域における「検索」から「自律型エージェ
ント」へのパラダイムシフト 
化学分野の研究開発および知的財産（IP）戦略において、文献や特許情報の網羅的な調査は極め
て重要である一方で、歴史的に最も労働集約的かつ属人的な工程であった。これまで、CAS（STN / 
SciFinder）やPatsnap、Derwent Chemistryなどに代表される「化学構造式を扱える文献・特許検索
サービス」は長年にわたり業界標準として機能し、多大な貢献をしてきた 1。これらの従来型ツール
は、分子構造の完全一致検索、部分構造（サブストラクチャー）検索、類似性評価、さらには複雑な

マーカッシュ構造の検索において、極めて強力な性能を発揮してきた 1。 

しかしながら、実務の現場において従来型サービスに対して「性能が悪い」「使い勝手が不十分であ

る」という誤解や不満が生じがちであった理由は、検索エンジンの精度そのものの問題ではなく、「読

解と文脈理解」の能力が決定的に欠如していたことに起因する 1。従来のアプローチでは、システム
が抽出できるのはあくまで「構造式が存在するという事実」にとどまっていた。その化合物がどのよう

な生物学的活性を持つのか、どのような用途で請求項（クレーム）に記載されているのか、実施例に

おいてどのような効果を示したのか、そして権利範囲がどこまで及ぶのかといった「文脈」について

は、人間が膨大な特許明細書や学術論文を一行ずつ手作業で読み解く必要があった 1。 

特に化学特許文書におけるマーカッシュ構造（Markush structure）は、R基（置換基）の組み合わせ
が数学的な爆発を引き起こし、一つの一般式から無数に近い化合物集合を形成するため、人間によ

る専門的かつ網羅的なレビューが不可欠な「マーカッシュの地獄」と称されてきた 1。さらに、過去の
研究においても、特許図面に含まれる化学構造式を光学構造認識（OCSR：Optical Chemical 
Structure Recognition）技術で抽出する際の精度は、図面のノイズや解像度の問題から80%前後
にとどまるという技術的な制約が長く存在していた 1。これらの要因が複合的に絡み合い、化学分野
の特許調査は長らく「完全自動化の壁」に直面していたのである。 

しかし、2025年から2026年にかけて、大規模言語モデル（LLM）と高度な画像認識技術の統合が進
んだことで、このパラダイムは根本的な変革を迎えている。それは、単なる「検索ツール」から、検

索、読解、要約、比較、そして戦略的示唆の提示までを自律的に実行する「AIエージェント」への進化
である 1。本稿では、三井化学が2026年に本格稼働に向けて実証を開始した文献調査AIエージェン
トの具体的な仕組みを解剖し、自由実施調査（FTO：Freedom to Operate）の半自動化を実現する
ためのアプローチ、マルチエージェント技術を用いた特許侵害判定の最新研究、および関連する法

的動向について包括的かつ網羅的に論じる。 



2. 三井化学における生成AIエージェントの具体的な仕組みと
業務インパクト 
日本の化学業界において、研究開発プロセスのデジタルトランスフォーメーション（DX）を牽引してい
る三井化学は、2026年3月、学術文献や研究報告書に記載された化学構造式から化合物情報を自
律的に調査・整理する独自の生成AIエージェントシステムの実証実験開始を公式に発表した 3。この
システムは、研究者が従来手作業で行っていた多大な情報収集の労力を劇的に削減するものであ

り、2025年度内に実証実験を完了させ、2026年度中の本格運用を目指すという明確なロードマップ
が提示されている 3。 

三井化学は2018年のマテリアルズインフォマティクス（MI）推進室設立を起点として、2030年度まで
にDX関連投資に1,000億円を投じるという経営コミットメントを掲げており、今回のAIエージェント開
発もそのバリューチェーン全体におけるAI実装戦略の集大成の一つと位置付けられる 4。また、同社
は過去にもIBM Watsonを用いて各国の化学品規制法令を学習させ、コンプライアンス調査を支援
するAIソリューションを導入するなど、専門特化型AIの運用において豊富な知見を蓄積してきた 7。 

マルチモーダル情報統合と文脈抽出のメカニズム 
このAIエージェントの技術的な核心は、これまで極めて困難とされてきた「化学構造式の画像読み取
り（OCSR）」と「テキスト情報の読解」を統合したマルチモーダル処理アーキテクチャの実現にある 3。
複雑な高分子材料や有機化合物は、テキストのIUPAC名やSMILES表記だけでは特定が困難なケー
スが多く、特許や論文に掲載された二次元の構造式画像が最も正確な情報源となる。三井化学の

エージェントは、文献中の画像情報（化学構造式）と周辺のテキスト情報を有機的に結びつけ、その

文脈から自律的に化合物を特定・抽出する高度な能力を有する 3。 

システムの処理プロセスは、単なる化合物名称の抽出やデータベースとの照合にとどまらない。エー

ジェントはPDFや画像などの入力ドキュメントを受け取ると、マルチモーダルAIコア（視覚と言語の統
合処理ノード）を通じて文献の文脈を深く解釈する。そして、対象化合物の「用途」「物性（材料特性）」

「製造方法」「実験条件」などの関連情報を網羅的に抽出する 3。さらに、処理の過程で外部のクラウ
ドベースの化学データベースやWeb検索エンジンへと自律的にアクセスし、文献単体では不足して
いるデータを補完する仕組みを備えている。最終的に、抽出・統合されたインサイトは、構造化され

たデータテーブルやレポートとして出力される。従来技術の最大の限界であった「構造は取れるが文

脈が読めない」という課題を、化学領域に特化したLLMと画像認識の融合により見事に克服している
のである 1。 

圧倒的な生産性の向上と「1カ月を1日に」するインパクト 
初期の社内実証実験において、この自律型システムは驚異的な定量成果を示した。従来、複雑な化

合物の構造式から名称を正確に特定し、その用途や物性、実験条件を網羅的に調べるためには、

研究者が膨大な文献を一つひとつ目視で確認し、1テーマあたり約1カ月の手作業を要していた 3。し
かし、マルチモーダルAIエージェントの導入により、この文献調査にかかる時間を80%以上削減し、1
カ月の作業をわずか1日程度にまで短縮することに成功している 3。 

この「1カ月を1日に」という劇的な時間短縮は、単なるツールの高速化ではなく、知財・研究開発プロ



セスにおける本質的な「生産性革命」を意味する 1。研究者や知財担当者は、退屈で反復的な情報
収集・整理作業から解放され、より創造的な新素材の仮説構築、特許の回避設計、あるいは高度な

権利化戦略の策定といった、人間にしかできない戦略的意思決定に時間を投資することが可能とな

る。 

3. 自由実施調査（FTO）の半自動化を実現するアプローチと
実践的ワークフロー 
三井化学の事例に見られるようなAIの読解力と自律性の向上は、特許実務における最難関タスクの
一つである自由実施調査（FTO：Freedom to Operate）のプロセスを根本から変容させつつある。
FTO調査は、自社の新製品、新プロセス、または新素材が、事業を実施する国や地域において他者
の有効な特許権を侵害していないかを確認する極めて重要なプロセスである 9。侵害を見逃したまま
製品を市場に投入すれば、巨額の損害賠償訴訟、製造・販売の差止命令、さらには事業撤退といっ

た壊滅的なリスクを伴うため、決して妥協が許されない工程である 9。 

化学・バイオ分野のFTOが他分野（機械やITなど）に比べて困難を極める理由は以下の点に集約さ
れる。第一に、「マーカッシュの爆発」と呼ばれる、無限に近い化合物集合の数学的包含関係を評価

しなければならない点である 1。一つの特許クレームが数十万から数百万の化合物を包含し得るた
め、単純な構造一致検索では侵害リスクを排除しきれない。第二に、特許クレームが「含む（

comprising）」「実質的に同一」「約」といった法的な言語ゲームで構成されており、単なる技術的パラ
メータのマッチングを超えた法解釈が必要となる点である 1。 

2026年現在、AIのみでこれらすべての法的判断を完結させる「完全自動化」は実現していない。法
律の曖昧さや均等論（後述）の適用など、規範的な判断が求められるからである。しかし、作業の

90%を占める「一次スクリーニングと特許群の絞り込み」をAIエージェントに委ねる「半自動化（
Human-in-the-loop: HITL）」アプローチは既に実務レベルで確立されており、標準的なプロセスとな
りつつある 1。以下に、FTO半自動化の実践的なワークフローを詳述する。 

Step 1: 対象化合物と調査スコープの厳密な定義 
FTO調査の第一歩は、対象となる自社の製品や技術の詳細を厳密に定義し、AIエージェントへの入
力プロンプト（要件）を構築することである。ここでは、対象化合物の構造式、SMILES、IUPAC名、
CAS登録番号といった基本情報に加え、自社製品が取り得る類似範囲（塩、溶媒和物、異性体、誘
導体、プロドラッグ等）を明確に言語化する 1。また、実施予定の用途（医薬品、材料、触媒、添加剤
など）、実施予定国（日本、米国、欧州、中国など）、および実施形態（製造、使用、販売、輸入）と

いった前提条件を整理し、AIが判断を下すための確固たる枠組みを提供する 1。 

Step 2: 構造式・マーカッシュ検索による母集団抽出（一次抽出） 
次に、CAS（STN / SciFinder）やPatsnap Chemicalなどの業界標準データベースツールを用いて、広
範な構造式検索を実行する 1。ここでは、完全一致検索だけでなく、類似構造、部分構造、そして最
大の難関であるマーカッシュ構造の検索を実行する。例えば、CASのMARPATデータベースなどには
130万件を超える検索可能な特許由来のマーカッシュ構造が収録されており、通常のテキストベース
のキーワード検索では確実に漏れてしまう特許群をここで網羅的に捕捉する 1。この段階では、関連



する可能性のある数千件から数万件規模の特許文献母集団が形成される。 

Step 3: AIエージェントによる読解と一次スクリーニング（リスク分類） 
形成された膨大な特許群に対し、LLMを搭載した特許読解AIエージェント（後述するPatsnap Eureka
のFTO Agentや、Summaria、あるいは社内構築のLLMなど）を適用する 1。エージェントは各特許の
明細書全文とクレームのツリー構造を読み解き、以下の要素を自動抽出・整理する。 

●​ 請求項の対象カテゴリー: 権利が主張されている対象が、化合物そのもの（物質特許）か、組
成物か、特定の用途か、あるいは製造方法か。 

●​ 対象化合物との構造的関係: クレーム内の構造が対象化合物と完全一致するか、部分一致
か、あるいは広範なマーカッシュ構造の範疇に包含される可能性があるか 1。 

●​ 実施例の記載有無: 明細書中の実施例（Examples）に対象化合物、またはその極めて近縁な
化合物が具体的に合成・評価された記載があるか 1。 

●​ 用途やパラメータの一致: 自社の実施予定用途と、特許クレームにおける用途限定や数値範
囲限定（温度、濃度、分子量など）が重複しているか 1。 

●​ 権利状態（リーガルステータス）: 当該特許が現在有効（In force）か、審査中か、満了（Expired
）しているか、放棄されているか 1。 

AIエージェントはこれらの抽出情報を総合的に評価し、各特許に対する「侵害リスク」をA（高リスク）、
B（中リスク）、C（低リスク）、D（無関係）の4段階で自動分類（スコアリング）する 1。この処理により、
人間の専門家がレビューすべき件数は劇的に絞り込まれる。 

 



 
 
Step 4 & 5: 人間による重点レビューと最終判断（法的解釈） 
半自動化フローの最終段階においては、AIが「ランクA」および「ランクB」と判定した数十件から数百
件の重要案件のみを、弁理士や企業の知財部員などの専門家が精査する 1。従来のように無関係
な数千件のダミーデータに時間を奪われることはない。 

特にランクAの高リスク案件については、AIが生成したクレームの構成要件分説（各要素の切り出
し）をベースに、人間が詳細なクレームチャートを作成する 1。クレームの各要件（A：化合物一般式、
B：置換基条件、C：用途限定など）に対して、自社製品が充足する可能性を○・△・×で評価し、最終
的な鑑定を行う。この段階における技術的範囲の最終判断、特許法上の「均等論（Doctrine of 
Equivalents）」の適用可能性の検討、および回避設計（Design-around）の策定は、AIには担えない
高度な法的判断であるため、必ず人間の専門家が主体となって結論を下す 1。 

このアプローチは、AIを「判断主体」ではなく、極めて優秀な「候補抽出装置」として活用するものであ
り、FTOの網羅性と正確性を高めつつ、意思決定の質を飛躍的に向上させる。 

4. マルチエージェントアーキテクチャによる特許侵害判定の進



化：『PatentFinder』の革新性 
FTOや特許侵害判定の自動化に向けた学術的・技術的なアプローチの中で、2025年から2026年に
かけて最も大きなブレイクスルーをもたらしているのが、大規模言語モデルを基盤とした「マルチエー

ジェント（複数AI合議）アーキテクチャ」の採用である。その代表例として、低分子化合物の特許侵害
判定を自動化する画期的なインテリジェントシステム『PatentFinder』（arXiv:2412.07819）の仕組みを
詳解する 11。 

タスク分解と5つの専門エージェントの協調 
AI創薬（AI-driven drug discovery）の普及により、生成AIが自律的に設計した新規化合物が、意図
せず既存の特許を知らずに侵害してしまうという法的・財務的リスクが顕在化している 13。この課題

に対処するため、PatentFinderは複雑な特許解釈という巨大なタスクを単一のLLMに処理させるの
ではなく、特化した機能を持つ5つのエージェントに分解し、それらが協調して機能するマルチエー
ジェントフレームワークを構築した 11。 

 

エージェント名 担当する機能と役割 

Planner（計画） タスク全体を統括し、他の専門エージェントに

サブタスクを動的に割り当てる。各エージェン

トの出力を集約し、論理的で解釈可能な侵害

判定レポートを生成する 11。 

Sketch Extractor（構造抽出） 特許文書のPDFから鍵となる分子フレーム
ワーク（特にマーカッシュ構造）を識別し、テキ

スト上のクレーム要件とともに抽出する 11。 

Substituents Matcher（置換基照合） 抽出されたマーカッシュ構造の表現内にある

置換基グループ（R基など）が、調査対象のク
エリ分子の構造と一致するかどうかを検証す

る 11。 

Requirements Examinator（要件審査） クエリ分子が、特許クレームに記載された立

体化学的要件や塩の形態など、構造以外の

特定の要件（付加的要件）を満たしているかを

評価する 11。 

Fact Checker（事実確認） 先行するエージェントが導き出した結果を元

の特許クレームと照らし合わせて相互検証

し、ハルシネーションや論理の飛躍がないか

を確認する。必要であれば推論のロールバッ

ク（再評価）を指示する 11。 



マーカッシュ解析に特化したニューラルネットワークツール 
汎用的なLLM（GPT-4など）は自然言語処理には長けているものの、複雑な化学構造や特許特有の
マーカッシュ表現を正確に理解することは極めて苦手である。この致命的な欠点を補うため、

PatentFinderはLLMエージェントが外部ツールとして呼び出せる2つの専用ファインチューニングモデ
ルをパイプラインに統合している 11。 

一つ目はMarkushParserである。これは、特許図面に描かれたマーカッシュ構造や分子構造の画
像を光学的に認識（OCSR）し、機械可読な文字列（SMILESベースの拡張表現など）に変換する
ニューラルモジュールである 11。 二つ目はMarkushMatcherである。これは、リバースアセンブリな
どの手法で構築された数十万件の構造マッチングデータで訓練され、クエリ分子から特許のマーカッ

シュ定義に合致する置換基を正確に予測・抽出するT5ベースのエンコーダ・デコーダモデルである 13

。汎用LLMが陥りやすい「存在しない置換基の捏造（ハルシネーション）」を、この専用ツールが防い
でいる。 

MolPatent-240ベンチマークにおける実証成果と解釈可能性 
特許侵害判定アルゴリズムの体系的な評価を可能にするため、研究チームは人間（特許専門家）が

実世界の特許から精選した240の分子・特許ペアからなるベンチマークデータセット「MolPatent-240
」を構築した 11。このベンチマークを用いた実験において、PatentFinderは単一の大規模言語モデル
のみに依存したベースライン手法と比較して、F1スコアで13.8%、全体的な精度で12%の向上という
極めて優れた成果を達成した 13。 

さらに重要なのは、システム出力の「解釈可能性（Interpretability）」である。PatentFinderは単に「侵
害・非侵害」のバイナリ判定を下すだけでなく、各エージェントの推論プロセス（どこでどの要件を満た

したか）を経た詳細なステップ・バイ・ステップの侵害判定レポートを自律的に生成する 13。この透明

性の高い設計により、人間の専門家はAIの論理展開を追跡・検証し、最終的な法的判断の強固な
基礎として安全に活用することが可能となる 15。 

5. 主要な商用AIエージェント・サービスの2026年最新動向 
三井化学の独自システムや学術領域におけるPatentFinderの躍進と並行して、商用の知財・R&D向
けAIプラットフォームも2025年から2026年にかけて本格的な「エージェント化」の波に乗っている。こ
こでは、化学・ライフサイエンス領域の実務観点で極めて重要なプラットフォームの最新動向を比較・

分析する。 

CAS Newton℠ (American Chemical Society) 
2026年4月に発表された「CAS Newton」は、科学的発見に特化して構築された「サイエンス・スマー
トな自律型AIエージェント」である 17。従来の汎用AIがインターネット上の未検証データに依存し、常
にハルシネーション（もっともらしい嘘）のリスクを抱えていたのに対し、CAS NewtonはCASの科学
者によって厳密にキュレーションされた150年分以上のピアレビュー済み文献・特許データ（CAS 
Content Collection）のみを基盤（グラウンディング）としている 17。 

このシステムの最大の強みは、複雑な科学的質問に対して対話形式で応答し、複数のステップにわ

たる調査プロセスにおいて「文脈を維持しながら推論を深める」点にある 17。CAS SciFinderやCAS 



BioFinderに直接統合されており、構造式検索、官能基の反応性、スペクトル予測、物性予測といっ
た高度な化学的タスクを自然言語のプロンプトからオーケストレーションする 17。初期ユーザーから

のフィードバックでは、回答の信頼性が他のAIツールと比較して3倍高いと評価されている 17。 

また、エンタープライズ向けのセキュリティアーキテクチャが徹底されており、ユーザーの検索クエリ

や入力データはセキュアなアプリケーション境界内で処理され、他ユーザーのモデル学習に利用さ

れること（クロスユーザートレーニング）は一切ない 17。さらに、APIやMCP（Model Context Protocol）
を通じて、企業のセキュアな環境内で独自データとCASのデータを統合したハイブリッドなエージェン
ト展開も可能となっている 17。 

Patsnap Eureka / Open Platform 
Patsnapは、化学構造検索と特許分析を統合した分野においていち早くAIネイティブなプラットフォー
ムを展開しており、2026年現在、FTOや先行技術調査の自動化において業界をリードしている 18。

Patsnap Eurekaプラットフォームは、IP、エンジニアリング、ライフサイエンス、マテリアルといった領域
ごとに特化したエージェント（例：Markush Claim Drafting, Antibody Target Predictorなど）を提供す
る 18。 

特に開発者や企業知財システム向けに提供されている「PatSnap Open Platform」は、Claude 
Desktop、Cursor、LangChainといった最新のLLM開発・オーケストレーションフレームワークに直接
接続可能なMCPサーバーを標準提供している 18。これにより、ユーザー企業はPatsnapが保有する
172管轄、2億件以上の特許データと27億件以上の法的ステータスデータに、AIエージェント経由で直
接アクセスできる 18。 

さらに、特許実務を模倣した「8ステップのAnti-Infringement FTO API」を提供している点は特筆に値
する。このAPIは、1. 機能確認、2. 動的ブーリアン構築、3. デュアルインシュアランス検索（意味＋
キーワード＋IPC）、4. リアルタイム適合率評価、5. AIの反省と反復、6. 予備スクリーニング、7. 特徴
レベルのクレームチャート作成、8. 自動リスク排除という、専門家が行うワークフローそのものをAPI
のループとしてカプセル化している 18。これらの処理は、特許タスクにおいて汎用LLM（ハルシネー
ション率約25%）をはるかに凌ぐ精度（同6.38%）を誇るドメイン特化型LLM「PatsnapGPT」によって駆
動されている 18。 

Summaria (パテント・インテグレーション) 
日本の特許情報サービス環境において躍進しているのが、パテント・インテグレーション株式会社が

提供する「Summaria（サマリア）」である。2024年に日本初の特許読解AIエージェントとして登場して
以来、明細書要約やクレーム読解補助において高い評価を得てきた 21。 

2026年3月の最新アップデートでは、新たに強力な「明細書作成支援機能」がリリースされた 21。この

機能は、AIによる「完全自動化」の危険性を排除し、人間主体の実務フローを前提としている 21。発

明提案書や特許請求の範囲を出発点とし、特許請求の範囲の作成、効果説明、用語・図面説明、実

施形態の骨格、そして実施例の詳細に至るまで、段階的なドラフト生成をAIが支援する 21。 

ユーザーインターフェースは、ハイライトを維持したまま編集可能なエディタを採用し、ブロック単位で

AIに質問（Ask）し、編集（Agent）を実行させるインタラクティブな設計となっている 21。さらに、50以上



の独自ルールに基づく「明細書チェック機能」を有しており、記載不備やサポート要件の欠如を検出

し、重要度ランクを表示して修正を促す 21。企業知財部の内製化支援や、特許事務所における業務

効率と品質向上を両立させるツールとして存在感を示している。 

DeepIP / XLSCOUT 
欧米の特許実務において普及が進む「DeepIP」は、化学およびバイオテクノロジー分野の特許明細
書ドラフティングにおいて、言語モデルの弱点を克服する「構造ファースト（Structure-First）」のアプ
ローチを採用している 23。汎用のLLMをそのまま化学特許の作成に利用した場合、無効な原子価（
Invalid valencies）の生成、あり得ない基本骨格（Implausible scaffolds）の提案、不適切なマーカッ
シュ構造の拡張など、法的に致命的な構造的エラーを引き起こすリスクが高い 23。DeepIPは、化学
構造の検証ロジックをプロセスに組み込むことで、化合物の妥当性、明細書全体での一貫性、実施

例からクレーム範囲への論理的サポートを確保している 23。 

一方、「XLSCOUT」は、FTOや侵害調査において「Agentic Infringement Research System」を展開
している。これは、一過性のマニュアル調査ではなく、マルチエージェントを常時稼働させて製品仕様

と自社・他社特許クレームの照合を継続的に行い、侵害の可能性をスコアリングし続けるプラット

フォームである 25。技術マニュアルを読むエージェント、クレームを解釈するエージェント、特徴をマッ

ピングするエージェントが協調し、ClaimChart LLMを通じて自動的にクレームチャートを生成する 25

。 

 



 
 

6. 知財実務における法的限界とヒューマン・イン・ザ・ループ（
HITL）の必須性 
AIエージェントの技術的進化が目覚ましい一方で、特許法の適用や権利侵害の最終判定において
は、現在のAIシステムに完全に委ねることができない明確な「法的限界」が存在する。特許実務にお
ける法解釈は、単なるテキストのセマンティックマッチングではなく、過去の判例、出願経過の文脈、

および衡平性の原理に基づく規範的な判断を要求される。これらの限界は、実務において人間の専

門家による最終判断（Human-in-the-loop：HITL）が恒久的に不可欠であることを意味している 1。 

均等論（Doctrine of Equivalents）と法解釈の曖昧性 
特許侵害の判断において、侵害が疑われる製品が文字通りにはクレームの要件をすべて満たして

いなくとも、実質的に同一の機能・方法・結果（Function-Way-Result）を有する場合に侵害を構成す
るとみなす「均等論」は、AIにとって最も評価が難しい法的領域である 1。 



AIは二つの化学構造やプロセス間の「技術的類似性スコア」を計算することは得意であるが、それが
法的な意味で「均等（Equivalent）」と見なされるかどうかの判断は別の次元にある。2025年末から
2026年にかけての米国連邦巡回区控訴裁判所（CAFC）の判例動向を見ると、均等論の適用はます
ます厳格化している。例えば、Wonderland Switzerland AG v. Evenflo Co., Inc.（2025年12月）や 
Laboratory Corporation of America v. Qiagen Sciences（2025年8月）の判決では、均等論の適用
にあたり、クレームの「すべての構成要件（All-Elements Rule）」に対して個別に均等物が存在するこ
とを強く求めている 29。一つでも欠けていれば、あるいは全体としての類似性に依存した主張であれ

ば、均等侵害は否定される。 

さらに、出願人が特許審査の過程で審査官の拒絶を回避するために権利範囲を減縮した場合、一

度放棄した範囲を均等論によって後から主張することは禁じられる「禁反言（Prosecution History 
Estoppel：ファイルラッパー・エストッペル）」という強力な制限が存在する 10。AIは現在のところ、数年
間にわたる審査官と出願人のやり取り（拒絶理由通知と意見書・補正書）の背後にある「意図」を完

全に理解し、どこまでの権利が放棄されたかを法的に確定させることはできない 10。したがって、FTO
調査においてAIが抽出したリスク候補について、自社製品がクレームを法的に回避できているか、
あるいは均等論に基づく訴訟リスクがどの程度残存しているかを見極めるのは、人間の知財弁理士

の専権事項である 1。 

生成AIによる明細書作成のリスクとUSPTOのガイダンス 
AIを利用した特許明細書の作成（ドラフティング）においても、重大なリスクが潜んでいる。AIはテキ
ストの生成速度において人間を凌駕するが、内容の法的妥当性を担保する能力は不完全である。 

米国特許商標庁（USPTO）が2025年末から2026年にかけて発出したガイダンスでは、AIはあくまで
「ツール」であり、「共同発明者」として認めることはできないという立場を明確にしている 31。実務上

の最大のリスクは、AIが生成した特許クレームが「狭すぎる」か「広すぎる」極端な結果になりがちな
点である 32。狭すぎるクレームは容易に回避設計を許し、広すぎるクレームは先行技術に抵触して

無効化されやすい。熟練した特許弁理士は、審査官の拒絶を見越して段階的なフォールバック（従

属項の階層構造）を意図的に設計するが、汎用AIにはその戦略的視座が欠けている。 

また、化学領域においては、特許法上求められる「実施可能要件（Enablement）」を満たすことが極
めて重要である。AIが意図せずマーカッシュ構造を広げすぎた場合、明細書中に記載された実施例
だけではその広い範囲を当業者が過度な負担なく実施できるとは言えないとして、権利が拒絶、ある

いは事後的に無効化されるリスクが高まる 23。したがって、AIが生成したクレームや化合物の記述に
対しては、人間の化学者および弁理士が、文法的な整合性だけでなく「化学的妥当性」と「法的な権

利行使の強靭さ」を厳格に検証するプロセス（HITL）がワークフローに不可欠なのである 34。 

7. 結論：化学特許エージェントがもたらす未来と戦略的展望 
三井化学が主導する構造式・テキスト統合型の読解AIエージェントの実稼働、PatentFinderに見ら
れるマルチエージェントアーキテクチャの学術的ブレイクスルー、そしてCAS NewtonやPatsnap 
Eurekaといった商用プラットフォームの高度化は、化学・知財領域における情報検索の歴史におい
て、過去数十年間で最大のパラダイムシフトを示している。 

従来の「人間がキーワードや構造式を入力して探す」受動的なツールから、AIが文脈を解読し、外部



知識を連携させて自律的にインサイトを抽出・報告する「能動的なパートナー」へと技術は完全に進

化を遂げた。特にFTO調査や先行技術調査において、AIエージェントは膨大なノイズを劇的に削減
する強力な「候補抽出・リスク分類エンジン」として機能し、従来1カ月を要していた作業を1日に圧縮
するという、圧倒的な生産性向上を実現している。 

しかしながら、特許クレームにおける言語的なゲーム性、均等論や禁反言の適用に関する高度な法

解釈、そして生成された化学構造や特許明細書の妥当性評価といった領域では、AIの能力には依
然として超えられない限界がある。これらの領域では、人間の専門家による法的・技術的な最終判

断（Human-in-the-loop）が今後も不可欠である。 

今後の企業知財戦略において競争優位を確立するための鍵は、「AIの圧倒的な処理能力」と「人間
の高度な規範的判断」を組み合わせた『最適な協調ワークフロー』を、いかに自社のR&Dおよび知財
プロセスにシームレスに組み込めるかにある。マルチエージェント技術のさらなる成熟と、化学特化

型LLMの推論能力の向上に伴い、研究開発の初期段階から法的リスクをリアルタイムに評価しつつ
新規化合物を設計・権利化していく「知的財産の完全統合型R&D」が、今後数年内に化学産業にお
ける新たなグローバル標準となることは疑いがない。 
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