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対象: 添付された会話「三井化学が構造式含む文献の調査AIエージェントを本格稼働、1カ月を1

日に」に関する深掘り調査

1. エグゼクティブサマリー

添付されたやりとりの結論は、概ね正しい方向を捉えています。化学構造式を含む文献・特許

を検索できるサービスは、三井化学の発表以前から存在していました。 代表例は、CAS 

STN/SciFinder系、CAS MARPAT、Clarivate Derwent、Patsnap、SureChEMBL、Google 

Patents系の化学抽出、さらにPatCIDやDECIMER.aiのような研究・オープン技術です。しか

し、これらの多くは主に「構造を検索する」「化合物を索引化する」「文書を要約・分類する」

機能に強みを持つものであり、三井化学の事例が注目される理由は、構造式画像の読み取り、

本文読解、外部DB/Web参照、レポート作成を一連の社内業務ワークフローとしてエージェン

ト化した点にあります。 1  2

したがって、「従来サービスは性能が悪かったのか」という問いに対しては、検索性能が低かっ

たというより、業務全体を最後まで自律処理する力が不足していたと整理するのが適切です。

CASやDerwentのような専門DBは構造検索・マーカッシュ検索で極めて強力ですが、研究者や

知財担当者が最終的に読む、比較する、用途や実施例を判断する、レポート化するという工程

は人手に残りがちでした。 3  4  5

三井化学の公式発表は、「化学構造式のAIによる読み取り」を可能にし、文献中の画像情報と

テキスト情報を統合活用し、用途、物性、製造方法、実験条件なども取得し、必要に応じて

化学データベースやWeb検索情報を参照すると説明しています。 1

論点 結論 実務上の意味

昔から似たサービスはあったか

あった。CAS、Derwent、

Patsnap、SureChEMBL、

PatCID等が該当する。

「構造検索」自体は新規ではな

い。

従来サービスは性能が悪かった

のか

一概に悪いとは言えない。構造

検索や索引は強いが、読解・統

合・レポート化は別工程だっ

た。

検索DBと業務AIの役割を分け

て評価すべき。



2. 三井化学AIエージェントの公開情報から見える実像

三井化学は2026年3月2日、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に関する

情報を自律的に調査・整理する生成AIエージェントを独自開発し、社内実証を開始したと発表

しました。初期検証では、研究者の文献調査時間を80%以上削減でき、従来1カ月程度を要した

文献調査が1日程度に短縮される可能性があるとしています。 1

日経クロステックはその後、三井化学が2026年4月8日に同AIエージェントの本格稼働を始めた

と報じました。同記事の公開範囲では、三井化学が既に社内運用していた化学分野向け生成AI

チャットをアップデートし、文献調査機能を追加したと説明されています。また、研究開発や

営業担当者が新製品アイデア探索や顧客提案のために特許文献・論文を調査し、1つの新製品開

発に1万件の文献を参照することもあるという業務課題が示されています。 2

この情報から見る限り、三井化学の事例は、単一の「構造式認識AI」ではなく、R&D文献調査

の一連の作業を組織内で実用化した複合システムです。構造式を読む部分だけでなく、不足情

三井化学の新規性は何か

社内業務に合わせて、構造式画

像＋本文＋外部DB/Web＋レポ

ートを自律処理する点。

「検索ツール」ではなく「文献

調査業務エージェント」と見る

べき。

FTO・侵害判断まで可能か

完全自動化は困難。一次スクリ

ーニングや候補抽出は大きく効

率化可能。

最終判断は弁理士・知財担当・

研究者のHOTLが必要。

項目 三井化学の公開情報で確認できる内容

対象文書
学術文献、研究報告書、報道では特許文献・論文

にも言及。

入力情報 文献中の化学構造式、画像情報、本文テキスト。

処理内容
化合物名特定、用途、物性、製造方法、実験条件

などの関連情報抽出。

外部参照
化学データベースやWeb検索情報を必要に応じて

参照。

出力
研究者ニーズに合わせたレポート。大量PDFの要

約・傾向分析も報道。

効果
初期検証で文献調査時間80%以上削減、1カ月程

度から1日程度への短縮可能性。



報を外部DBやWebで補い、ユーザーが欲しい形式でレポート化する点が業務インパクトの中心

です。 1  2

3. 既存サービス・技術との比較

化学構造式を含む文献・特許を扱うサービスは、大きく4類型に分けられます。第一に、CASや

Derwentのような専門索引・構造検索DBがあります。第二に、Patsnapのような構造検索とAI

分析を統合した商用IPインテリジェンス基盤があります。第三に、Patentfield AIRやSummaria

のような特許文書読解・分類・対比支援AIがあります。第四に、PatCIDやDECIMER.aiのような

OCSR・自動抽出の研究・オープン技術があります。

CASは化学特許検索において、化学構造、マーカッシュ、テキスト、数値特性、AI強化探索検索

に対応すると説明しており、CAS REGISTRYやMARPATなどを通じて2.3億超の物質にアクセスで

きるとしています。 3  MARPATは、CASがカバーする特許から抽出された検索可能なマーカッ

シュ構造を130万件超収録し、1988年以降を中心に、日次更新されると説明されています。 4

Clarivate Derwentも、DWPI chemistry indexingにおいて、特定化学物質および一般化学物

質、すなわちMarkush構造を含む特許中の化学情報を索引化してきました。Derwent 

Chemistry ResourceはDWPIに索引化された特定化合物の構造DBであり、Derwent Markush 

ResourceはDWPI編集プロセスで取得されたマーカッシュ構造をSTN上で検索可能にするもので

す。 5

類型 代表例 強み 三井化学型との違い

専門構造検索DB

CAS STN/SciFinder、

MARPAT、Derwent 

DCR/DWPIM

構造検索、マーカッシ

ュ検索、専門索引、網

羅性。

読解・外部検索・レポ

ート作成の業務エージ

ェント化は主機能では

ない。

AI統合型IP基盤
Patsnap Eureka Life 

Science

OCSR、構造検索、文

書分析、FTO支援、モ

ニタリング。

ライフサイエンスIPに

強い商用基盤。社内研

究報告書や企業固有ワ

ークフロー最適化は別

途設計が必要。

特許読解AI
Patentfield AIR、

Summaria

大量特許の要約、分

類、対比、クリアラン

ス支援。

化学構造画像のOCSR

やマーカッシュ検索は

中核ではない。

研究・オープン技術 PatCID、DECIMER.ai

特許・文献画像から構

造を抽出し機械可読化

する技術基盤。

単体では企業内の調

査・判断・報告業務フ

ローまでは担わない。



Patsnap Eureka Life Scienceは、より三井化学型に近い方向性を示しています。Patsnapは、特

許中の構造画像やマーカッシュ構造をOCSRで機械可読化し、270M超の化学構造、18.2M超の

特許、1.44B超のバイオシーケンスにアクセスできると説明しています。また、Document 

AnalyzerがSAR、構造活性相関、マーカッシュ置換基表、スキャフォールド分析、R-group 

decomposition、activity cliffsを抽出し、文献読解時間を約80%削減するとしています。 6

Patentfield AIRは、国内外の大量公報、最大1万件に対し、発明概要の要約、技術分類、先行文

献との対比評価などを一括実行し、SDI調査、出願前調査、競合分析の時間を最大65%削減する

と説明しています。 7  Summariaは、弁理士が開発した特許文書読解支援AIとして、用語説

明、サマリ作成、ハイライト、対比支援、分類支援、発明評価支援を提供し、製品仕様や対象

発明と特許文書との関連性をAIアシスタントに検討させる機能も掲げています。 8

4. 「構造式を読める」と「文献を読める」は別問題である

このテーマで最も重要なのは、構造式を検索できること、構造式画像を機械可読化できるこ

と、文献を研究・知財判断に使える形で読解できることは、それぞれ別の能力であるという点

です。従来から存在したCASやDerwentは、専門家が使う検索・索引基盤として強力でした。

しかし、検索結果の文献を読み、どの用途・物性・実施例・請求項が対象化合物に関係するの

かを判断する工程は、人間の専門家に依存していました。 3  4  5

一方、OCSR技術は、文献や特許PDFに画像として含まれる構造式を機械可読化するための重要

技術です。DECIMER.ai論文は、化学構造画像を機械可読表現へ変換する技術をOCSRと説明

し、科学文献中の化学構造画像を自動で検出、セグメント化、分類し、SMILESなどへ変換する

オープンソースワークフローを提示しています。10

PatCIDは、特許文書中の化学構造画像を自動抽出して構築されたデータセットで、81Mの化学

構造画像と14Mのユニーク化学構造を含むと報告されています。論文では、PatCIDは分子から

特許文書を検索し、逆に特定特許中の分子を抽出できると説明され、ランダムセット評価で

Google Patents、SureChEMBL、Reaxys、SciFinderを上回るリトリーブ率を示したと報告して

います。 9

能力 具体例 代表サービス・技術 難しさ

構造検索

完全一致、類似、部分

構造、マーカッシュ検

索

CAS、Derwent、

Patsnap

マーカッシュ範囲、異

性体、塩、ポリマー、

曖昧表現。

OCSR

図面・PDF画像から

SMILESや構造グラフ

へ変換

DECIMER.ai、

PatCID、Patsnap 

OCSR

ノイズ、スキャン品

質、手書き、置換基

表、マーカッシュ。

文献読解
用途、物性、製造方

法、実施例、SAR抽出

Patsnap、Patentfield 

AIR、Summaria、三

井化学型

表、図、実験条件、否

定表現、専門文脈。



このため、添付会話の「従来ツールは検索は強いが理解は弱い」という整理は妥当です。ただ

し、2026年時点ではPatsnapのようにOCSR、LLM、NER/NOR、文書分析、FTO支援まで統合

するサービスも出てきており、単純な「従来ツール対三井化学」という二分法ではなく、市場

全体が検索DBからAIエージェント型ワークフローへ移行していると見るべきです。 6

5. FTO・侵害判断への実用性

FTOや侵害判断に関しては、添付会話の「AIだけで完結できるツールは存在しないが、一次スク

リーニングはAIで大きく代替可能」という整理が最も実務的です。化学特許では、対象化合物

がマーカッシュ請求項に包含されるか、用途限定・製法限定・数値範囲限定を満たすか、実施

国で権利が存続しているか、均等論や包袋経過の影響があるかなど、法的・技術的判断が絡み

ます。

AIが得意なのは、大量文献から候補を抽出し、請求項・実施例・用途・物性・構造類似性を整

理し、リスク候補をランク付けするところです。Patsnapは、FTOや先行技術調査において

Markush構造検索、請求範囲分析、候補分子との重なり、構造修飾戦略などを支援すると説明

しています。 6  Summariaも、製品仕様や対象発明と特許文書の関連性をAIに検討させ、関連

度スコアと検討結果を出力する対比支援機能を掲げています。 8

業務エージェント
検索、読解、補完、比

較、報告書作成

三井化学型、Patsnap

の一部機能

社内DB接続、監査

性、権限管理、出典追

跡、品質保証。

FTO工程 AI化の適性 推奨ツール類型 人間レビューの必要性

対象化合物・用途の定

義
中

LLM、社内テンプレー

ト

高。前提定義が誤ると

全工程が崩れる。

構造・マーカッシュ検

索
高

CAS、Derwent、

Patsnap

中。検索式・包含範囲

の設計は専門家が必

要。

文献・請求項の一次読

解
高

Patsnap、Patentfield 

AIR、Summaria、社

内LLM

中。出典確認と誤読チ

ェックが必要。

リスク分類 中〜高
生成AI、ルールベー

ス、特許読解AI

高。A/B/C/D分類は補

助判断に留める。

侵害鑑定・法的意見 低〜中 AIは資料作成補助

必須。弁理士・弁護

士・知財部の判断が必

要。



したがって、実務導入の現実解は、CAS/Derwent/Patsnapで構造・マーカッシュ検索を行

い、Patentfield AIRやSummaria、社内LLMで読解・分類・対比を行い、最終判断を人間が担

うという分業構成です。三井化学のような社内AIエージェントは、この分業を企業内のR&D・

知財ワークフローに合わせて自動連結したものと位置づけられます。

6. 添付会話の妥当性と補正点

添付会話は、実務感覚としてかなり妥当です。特に、「構造式検索は昔からある」「従来ツール

は検索が強く、読む・考える・まとめる部分が弱かった」「三井化学の価値は既存技術を業務エ

ージェントとしてつないだ点」という中核整理は、公開情報と整合します。 1  2  3  4

ただし、補正すべき点もあります。第一に、Patsnapのようなサービスは既にOCSR、マーカッ

シュ、文書分析、FTO支援を一体化する方向へ進んでおり、「従来サービスは読解が弱い」と一

括りにするのはやや古い見方です。 6  第二に、CASやDerwentは「読むAI」ではない一方で、

化学特許検索の信頼性・網羅性・索引品質では依然として重要であり、生成AIエージェントが

簡単に置き換えるものではありません。 3  4  5  第三に、PatCIDやDECIMER.aiのようなオー

プン技術の進展により、構造画像抽出の基盤技術は急速に民主化しつつありますが、企業実務

で使うには、権利状態、出典追跡、機密情報管理、品質保証、監査ログなどの周辺設計が不可

欠です。 9  10

7. 実務導入に向けた推奨構成

添付会話の主張 評価 補正コメント

構造式検索サービスは昔からあ

る
妥当

CAS、Derwent、MARPATなど

が該当。

従来サービスは性能が悪いとい

うより読解が弱い
概ね妥当

ただしPatsnap等はAI読解・分

析へ進化している。

三井化学は既存技術を仕事にな

る形にした
妥当

公開情報上も、社内チャットを

拡張した業務エージェントと見

られる。

FTO完全自動化に近い 注意が必要

一次スクリーニングは可能だ

が、侵害判断・法的意見は人間

判断が必要。

Summaria/Patentfieldで三井

化学の8割を再現可能
条件付き

構造式画像認識・マーカッシュ

検索にはCAS/Patsnap等の併用

が必要。



化学メーカー、材料メーカー、製薬・ライフサイエンス企業、知財部門が三井化学型の効果を

狙うなら、単一サービスを導入するより、工程別に最適なツールを組み合わせる方が現実的で

す。特にFTOや先行技術調査では、網羅性と説明可能性が重要であり、生成AIの出力だけに依存

するのは危険です。

実装の観点では、AIエージェントに直接「侵害するか」を聞くのではなく、出典付きで、独立

請求項の構成要件、対象化合物との対応、マーカッシュ包含可能性、実施例の有無、用途限

定、製法限定、権利状態、未確認事項を抽出させる設計が望ましいです。この形式にすれば、

AIは判断者ではなく、専門家レビューを高速化する証拠整理係として機能します。

8. 結論

本件の本質は、化学構造式を扱う検索技術の新規性ではなく、構造式を含む大量文献を企業の

研究開発・知財業務に使える形で自律的に読むワークフローの実用化です。CAS、Derwent、

Patsnapなどは以前から化学構造・マーカッシュ検索の強力な基盤を提供してきました。

Patentfield AIRやSummariaは、特許文書の読解・分類・対比支援を進めています。PatCIDや

DECIMER.aiは、文献・特許中の構造画像を機械可読化する技術基盤を押し上げています。 3  

4  5  6  7  8  9  10

三井化学の事例が注目されるのは、これらの要素技術を、社内の研究者や営業担当者が日々行

う文献調査業務に組み込み、1万件規模の文献確認、外部DB/Web補完、レポート作成までを一

気通貫で支援する形にしたからです。 1  2  したがって、既存サービスが「なかった」わけで

も「性能が悪かった」わけでもありません。より正確には、既存サービスは「検索・索引・読

解補助」の各工程で強く、三井化学型はそれらを業務成果物に直結するエージェントへ統合し

たものです。

目的 推奨構成 理由

構造・マーカッシュの網羅検索

CAS STN/SciFinder、

MARPAT、Derwent DWPIM、

Patsnap

専門DBの索引品質と検索機能

が重要。

大量特許の読解・分類
Patentfield AIR、Summaria、

Patsnap Document Analyzer

要約、分類、対比、実施例抽出

に強い。

文献PDF・研究報告書の社内調

査

社内LLM/RAG、OCSR、社内DB

連携

機密文書・社内ナレッジとの接

続が必要。

FTO一次スクリーニング
構造検索DB＋特許読解AI＋権

利状態DB

候補抽出と優先順位付けを自動

化できる。

最終判断 弁理士、知財担当、研究者
法的判断・技術的範囲判断は人

間が責任を持つ必要がある。



今後は、化学系の文献調査、先行技術調査、FTO一次スクリーニング、競合特許モニタリン

グ、SAR抽出、特許回避設計が、検索ツール中心からAIエージェント中心へ移行していくと考え

られます。ただし、FTOや侵害判断の最終責任は法的・技術的専門家に残ります。AIの最大価値

は、専門家を置き換えることではなく、専門家が見るべき候補を絞り、根拠を揃え、判断の質

と速度を上げることにあります。
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