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あらまし  物質・材料研究機構の高分子データベース PoLyInfo の一部を試験的に RDF 化し，有機化学でよく知

られた JST の日化辞や NIH の PubChem データベースとの統合をシミュレートした．重合反応を接点にした情報共

有の実証と併せ，本格的なセマンティックなデータ統合を進める上で PoLyInfo の構造上の課題を調査した．一般的

に RDB（Relational Database）から RDF は比較的容易に生成できるが，PoLyInfo の場合，データベースの列名の設

定やデータ記述の正規化において，RDF 化にあたり幾つかの課題があることが明らかになった．独立した大規模な 

Web 上の データベースやデータセットを関連付ける Linked Data の手法を，データ駆動の材料科学に適用するにあ

たり，現状と解決すべき課題を報告する． 
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Trial of remodeling of NIMS polymer database, PoLyInfo in RDF 

－The first report of semantic connection to unspecified databases－ 
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Abstract  We partly rearranged NIMS polymer database PoLyInfo in RDF, and demonstrated integration with Nikkaji and 

Pubchem databases which are well used among organic chemists. The demonstration of data sharing through polymerization 

path indicated feasibility of RDF in materials science, and so we investigated technical barriers involved in conventional 

PoLyInfo prior to full-scale construction of “PoLyInfo RDF”. Although RDB (Relational Database) can be simply converted 

into RDF in general, we revealed that symbolized column name in the PoLyInfo RDB tables and unnormalized data form in each 

table were still technical issues. We discussed problems which we should to solve for the Linked Data and data-driven science 

using PoLyInfo RDF.    

Keywords  RDF, Triple, Database-integration, PoLyInfo, RDB. 

 

1. 序  

1.1. 化学データベースにおけるセマンティック web

の動き 

データを発見することを目的としたセマンティッ

ク web の考えが提唱されて以来，web 形式の標準化を

牽引する W3C（World Wide Web Consortium）[1]の指針

の下，アプリケーション，企業，コミュニティの境界

を越えたデータの共有と利用の動きが高まっている．

こ の ア イ デ ィ ア は RDF （ Resource Description 

Framework）を技術的基盤としており [2,3]，化学分野に

おいても，これまで各機関が個別に構築し運用してき

たデータベースを統一規格によって繋ぎ，知識の統合

を進める方向に進んでいる．日本国内の化学物質辞書

としてよく知られた日化辞の RDF データ「日化辞の本

体の RDF データ」と「日化辞の InChI の RDF データ」

が 2015 年に公開され，その翌年には「日化辞と他の

DB のリンク情報の RDF データ（ UniChem 由来）

（PubChem 由来）」が公開され，異なる概念体系（デー

タベ ー ス ） が skos（ Simple Knowledge Organization 

System）を用いてマッピングされた [4,5]．例えば，日

化辞番号 J1.000.001G 「α -フェナシルベンジルマロノ

ニ ト リ ル 」 が PubChem SID 272692933 “alpha-

Phenacylbenzylmalononitrile” に 完 全 一 致

（ skos:exactMatch has exact match）し，PubChem SID 

2807482 “2-(3-Oxo-1,3-diphenylpropyl)malononitrile” に

ほぼ一致する（ skos:closeMatch has close match）とい

うように，二つのデータベース，日化辞と PubChem[6]

が ID を介して概念的に繋がり，情報が共有できるよ

うになった．更新は逐次行われており，現在 330 万件

以上の化学物質が RDF 化されている [3]．  

1.2. 高分子データベース PoLyInfo とセマンティック
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高分子データベース PoLyInfo [7]は，2003 年 4 月 1

日に当時の科学技術振興事業団（ JST）から移管されて

以来，物質・材料研究機構にて管理運用している．2019

年 4 月 12 日現在，コポリマー数  5,871，ポリマーブレ

ンド数  2,005，コンポジット数  2,351，モノマー数  

17,825，物性ポイント数 334,738 のデータを公開して

いる．しかし，これまでセマンティック web に準じた

取り組みはなされておらず，日化辞の他，PubChem や

ChemSpider [8]などにみられる世界的な RDF 化には同

調していなかった．  

しかしながら，各所にあるデータ集約し研究に利用

するデータ駆動科学が昨今盛んになる中で，セマンテ

ィック web を導入して，データを共有する方向を検討

する必要があろう．PoLyInfo は高分子のデータベース

であり，低分子を中心にしている他の化学系データベ

ースとは異なる稀有な存在であることを考えると，高

分子・低分子の両分野にとって RDF による統合の波及

効果は高いと期待される．  

オ ン ト ロ ジ ー の よ う な 高 度 な 統 合 に 先 立 ち ，  

PoLyInfo の高分子重合情報にある原料モノマーの情報

を統合の共通概念に使うことが考えられる．例えば，

PoLyInfo には「ポリエチレン（PoLyInfo ポリマー ID 

P010001）は，エテン（PoLyInfo モノマー ID M0101001）

と 1,3-ブタジエン（PoLyInfo モノマー ID M0301021）

の付加重合 /高分子反応で形成できる」という重合情報

が収蔵されているが，これらの原料モノマーは日化辞

番号 J1.939I と J4.043F に紐づいている．更に前者は日

化辞 RDF で PubChem SID 273486715 に skos で繋がっ

ている（後者は SID がないが CID7845 には対応してい

る）．  

こうしたデータベース統合のストーリーが描ける

中で，今回 PoLyInfo の RDF 化を試行し，本格実施に

入る前の技術的課題を検討した．  

 

2. PoLyInfo の RDF 化とデータベースの統合  

今回 PoLyInfo に収蔵されている以下の三種のポリ

マ ー を RDF 化 し た ： ホ モ ポ リ マ ー  P010001

（polyethene），コポリマーP900001（poly[(acrylic acid)-

co-(butyl acrylate)] ）， ポ リ マ ー ブ レ ン ド BD000011

（ polyethene//polystyrene//polybutadiene）．これらの違

いはここでは述べないが，高分子科学では最も大きな

ポリマーの区分から一つずつサンプルを取り出してい

る．作成したトリプル数は 919 であり，極めて小規模

であるが，以下の通り PoLyInfo RDF を本格作成するた

めの見通しが得られる．  

作成した RDF をトリプルストア（Apache Jena, Fuseki 

[9]）にアップロードし，1.2 節で思い描いた他の有機

化学系データベースとの統合をシミュレートしてみる．

例題となった PoLyInfo の重合情報のトリプルグラフ

は , 図 1 のように「ポリエチレン（PoLyInfo ポリマー

ID P010001 ） は ， 構 成 単 位 と し て ポ リ エ チ レ ン

（CU010001）を持ち，それはエテン（PoLyInfo モノマ

ー ID M0101001）と 1,3-ブタジエン（PoLyInfo モノマ

ー ID M0301021）の付加重合 /高分子反応という重合

（ J0000002）で形成できる」となる．日化辞番号 J1.939I，

すなわち PubChem SID 273486715 に繋がっているエテ

ンモノマー（PoLyInfo モノマー ID M0101001）に端を

発する，次の SPARQL[12]によるクエリ  

SELECT ?monomer ?pathname ?name 

WHERE { 

  ns1:rdfM0101001 ns2:label ?monomer 

filter(LANG(?monomer) = 'en') .  

  ?polymerpath ns1:rdfpHasMonomer ns1:rdfM0101001.  

  ?polymerpath ns2:label ?pathname 

filter(LANG(?pathname) = 'ja')  . 

   ?polymerpath ^ns1:rdfpHasPolymerizationPath / 

ns2:label ?name filter(LANG(?name) = 'ja')  . 

} 

に対して  

 monomer pathname name 

1 "ethene"@en 
"エテン_&_1,3-ブタジエン_付

加重合/高分子反応"@ja 

"CU-ポリエチ

レン"@ja 

2 "ethene"@en "エテン付加重合"@ja 
"CU-ポリエチ

レン"@ja 

の応答が得られ，エテンモノマーが二種の重合反応を

介してポリマー（ポリエチレン）を形成することが分

かる．ここで二種の重合反応が提示されるのは，図 1

に示していないトリプルからの応答（「エテン付加重

合」）が含まれるためである．こうして期待通り，重

合反応を介して，他のデータベースと情報を共有でき

る可能性が示された．  

 

3. PoLyInfo の本格的 RDF 化における課題  

3.1. データベース構造の観点から 

PoLyInfo のデータベース構造について全体にわたっ

て言えることは，現在の緻密なデータ構造が GUI

（Graphical User Interface）側で実現されている点であ

る．すなわち人の目に触れない RDB 内部のテーブル

については，読み解きやすいとは言い難い．一般的に

RDF は RDB（Relational Database）から比較的容易に生

成できるとされており，実際ツールも公開されている．

しかしそれは，解釈容易な整理されたテーブルが用意

されていることが前提となる．この観点での PoLyInfo

のデータベース構造上の問題を二つ挙げる．  

テーブルにおける列名の問題：通常，RDB から RDF へ

の変換は，テーブルの行名を主語，列名を述語，行と
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列の交点を目的語としてトリプルを作成する前提に立

っている．PoLyInfo のテーブルの列名は，pm_01，jm_03，

jm_06 のように記号化されており，セマンティックな

表記になっていない．これらの列名は本来の意味であ

る，ポリマー ID，モノマー ID，重合パス名を指し示す

表記にする必要がある．PoLyInfo 設計当時に，RDB 内

部のテーブルが人目に触れ，RDF としてデータベース

統合に使われることは想定されていなかった結果であ

るが，新たなステージに立って編纂を要する．  

情報の散在の問題：PoLyInfo では，設計当時の技術水

準から，テーブル構成は検索機能を優先している．そ

のためサンプルの種類・形状，熱処理条件など合成過

程や結晶状態・結晶化度などの材料情報が複数の RDB

テーブルに散在している．図 2 に，この様子を示して

いる．L，M，N が実際に使われているテーブル名であ

り，プロセス情報が一つにまとまっていないことが分

かる．RDF 変換に先立ち，テーブルの整理がまず必要

になる．  

3.2. 人可読と機械可読の観点から 

2.では，他のデータベースへの共通概念として重合

情報を使うことを，ポリエチレンを例に示した．しか

し，トリプルグラフを良く読み解くと「付加重合 /高分

子反応という重合（ J0000002）」という重合パスのラベ

ル（ns2:label）は，本来分けるべき二つの反応「付加重

合」と「高分子反応」を ”/”を使って一つにまとめて記

載している．PoLyInfo は機械可読の考えが浸透するよ

りもずっと昔に構築されたため，人が見れば理解でき

る（人可読）情報は，多くの場合慣用的表現で表記さ

れてきた．PoLyInfo の人可読のデータ表記は，この例

のように「 /」で分てば，機械可読用に容易に正規化で

きるものだけではない．以下は図 2 のテーブル M に記

載されている，サンプル ID M01007_2_1 の重合に関す

る情報を，Turtle 形式のトリプルで表した例である．  

https://polymer.nims.go.jp/rdfM01007_2_1  

ns0:rdfpolymzInfo_PolymerReactionCondition 

"Exposured to difluoromethylene generated by 

pyrolysis of sodium chlorodifluoroacetate for 8min, 

pyrolysis temp. 385C"  .  

この " "で囲まれた自由記述の反応情報オブジェク

トは人可読には十分であるが，機械可読を考えると構

造化が必要である．しかしながら，試料ごとに表記が

異なる情報をどのようにまとめるかは，今後検討課題

である．  

 

4. 今後の展開  

本稿で議論した問題点以外にも課題は多く残され

ている．PoLyInfo に掲載されている約 100 種の物性値

を 表 す の に 単 位 の 定 義 は 欠 か せ な い が ， DBCLS

（Database Center for Life Science）で推奨されている

適切なオントロジーUO（Units of measurement ontology）

での指定 [13]でカバーしきれない単位（例えば比容積

として使われている cm3/g）は別途定義する必要があ

る．また単位に限らず，語彙の違いなど分野を越えて

知識を交換する為に，PubChem RDF で導入されている

Chemical Information Ontology （ CHEMINF ） や

Semanticscience Integrated Ontology（SIO）などの共通

のオントロジーを用いてデータの RDF 化を進めるこ

とは PoLyInfo のビジビリティを高める上で大切にな

る．  

図 1 PoLyInfo の ポ リ エ チ レ ン

（PoLyInfo ポリマー ID P010001）重

合情報のトリプルグラフ．作成した

RDF を選別して ARC2[10]をベース

にしたオープンツール [11]でグラフ

化した．  
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データベース内部に解決すべき課題が残されてい

る一方で，  RDF 自体を最大限に活用するための更な

る技術開発は必要であろう．PubChem RDF のホームペ

ー ジ [14] に は ，  “How can PubChemRDF help your 

research?”として   

 ダウンロード可能なデータベースの利便性  

 目的の RDF 形式のデータファイルをダウンロード

してトリプルストアにインポートすれば，SPARQL

で必要情報に行き着くアクセシビリティ  

 ツールを組み合わせれば，非構造データベースへの

アクセスとクエリが可能になる拡張性  

が挙げられており，データ発信側から見た RDF の有用

性が端的に表現されている．一方でデータの受け手側

からすると，手軽な技術が次々と現れ利用できる状況

に比べて，オープンデータや先進的なセマンティック

web 技術に追随するための労力は少なくないであろう． 

RDF，トリプルストア，SPARQL の三技術を乗り越え

て初めて得られる情報のアクセシビリティを如何にサ

ポートするかは今後の課題である．  

 

5. まとめ  

データベースの統合を目指し，NIMS 高分子データ

ベース PoLyInfo の部分的な RDF 化を試行し，それに

よって明らかになった技術的課題を議論した．重合過

程に RDF を適用することにより，低分子を主に扱う日

化辞 RDF 及び PubChem RDF とシームレスな結合が図

れることをデモンストレーションした．その一方で，

本格的に PoLyInfo の RDF 化を行う前に，RDB テーブ

ルの整理と，各テーブルの列名の編纂，各データの正

規化が必要なことが明らかになった．  

長年続けてきた PoLyInfo のサービス向上の過程で，

データベース構造の複雑化は不可避であった．オープ

ンサイエンス，データ駆動による材料開発が盛んにな

る中で，PoLyInfo のデータの構造化と機械可読性の向

上は喫緊の課題と言え，物質・材料研究機構 材料デ

ータプラットフォームセンター（DPFC, Materials Data 

Platform Center）では，2019 年から本格的に再構築事

業を開始している．  
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図 2 PoLyInfo RDB テーブルでの情報の散在  
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