
!第 "# 卷第 $ 期 郑 州 大 学 学 报!理 学 版" %&’("# )&($

! *#+, 年 +* 月 -./012340&5 6278.!)9:.;<7.=>." ?1<.*#+,

收稿日期!*#+@A#DA*@
基金项目!中国科学技术咨询服务中心计算机辅助创新设计公共服务平台建设服务采购项目![;/U*#+"M?X*"$".
作者简介!马建红!+DB"$"#女#河北保定人#教授#主要从事计算机辅助创新设计过程与方法)ULf/)软件工程)\Wf软件技术研究#

=AG97’% Go40*##*I+*B.<&G&通信作者%王立芹!+DD*$"#女#河北唐山人#硕士研究生#主要从事深度学习)自然语言处理研究#=AG97’% H’Ko
01F5:I+*B.<&G.
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摘要! 针对化学资源文本中的命名实体#提出一种适合于化学资源文本的命名实体识别方法#旨在将化学物质)属

性)参数)量值 $ 种命名实体进行识别.该方法根据化学资源文本的语言规律及特点#建立 QO;URA\LM模型对命名

实体进行初步识别#并使用基于词典与规则相结合的方法对识别结果进行校正.实验结果表明#该方法在化学资源

文本中能够较好地完成命名实体识别任务#在测试语料上的 Q+ 值最高能达到 D$(*BS.
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$%引言

命名实体识别作为自然语言处理领域的一个重要研究方向 ’+( #其在传统领域的研究较为成熟#Q+ 值可
达到 D#S以上 ’*(.相比传统领域#专业领域命名实体的产生往往以该领域知识为依据#兼顾其语言规律特
性#使得识别难度大大增加.本文选择对化学资源文本的命名实体进行研究#提出一种面向化学资源文本的
命名实体识别方法.化学资源文本#是指包含化学资源的自由文本.化学资源命名实体包括化学物质)属性)
参数和量值.其中属性是化学物质之间进行区分的必然性质.参数是属性在某个时空状态下的显性度量#例
如%可燃性是化学物质的属性#而自燃点是可燃性的一个参数#自燃点会随着外界条件!大气压等"的变化而
变化#而可燃性却是客观存在的.化学资源文本中命名实体识别主要存在以下难点%

+" 化学资源文本和化学资源命名实体数量庞大且表达方式复杂多样#命名实体结构没有严格的构词规
律可循#例如化学物质由单个字的物质!溴)银等"到由字和相关符号组成的有机物!邻苯二甲酸二!*A乙基
己"酯"等.量值包含了更多的符号!3X<GC)p等"#并且有的量值字数较多!+ 3该品可溶于约 "(" GO水!约
+,S#*" p"),C GO醇".

*" 化学资源文本在描述化学物质时往往将属性与参数混为一谈#使得二者在句中所处的语法位置相
同#区分造成困难.

很多学者对化学资源领域的命名实体识别均有研究.文献’C(通过基于词典的方法来识别小分子物质
和药品#这种方法依赖于词典和匹配算法的质量.文献’$(分析化学物质的领域特征以及统计语言特征#制
定规则识别有效词类序列#这种方法可移植性很弱#当数据稍有变化时#就要修改或增加相应的规则.文献
’" ZB(使用条件随机场!<&2>7:7&29’]92>&G 7̂1’>#\LM"等机器学习模型进行化学物质识别#然而基于机器学
习的方法需要依据逻辑直觉手工定制大量特征#其识别性能很大程度上依赖于特征的质量.近年来#深度学
习被应用到命名实体识别任务中#其中最常见的神经网络模型有卷积神经网络!<&28&’5:7&29’215]9’21:H&]d#
\))" ’@( )循环神经网络 !]1<5]]12:215]9’21:H&]d#L))" ’, ZD( )长短时记忆网络 !’&23J0&]:A:1]G G1G&]_#
O;UR" ’+# Z++(以及双向长短时记忆网络!F7A>7]1<:7&29’O;UR#QO;UR" ’+* Z+C(.使用深度学习模型不仅能减少机
器学习中手工定制特征的工作量#还能够自动从词及句子中获得更加有效的特征.

针对化学资源文本命名实体识别难点#本文提出了一种面向化学资源文本的命名实体识别方法.首先采



!第 $ 期 马建红#等$面向化学资源文本的命名实体识别

用基于 QO;URA\LM模型的初始识别#然后利用基于词典与规则相结合的办法优化识别.该方法一方面通过
训练语料#减少了基于以往方法的复杂性和盲目性#同时可以很好地解决识别新的命名实体难的问题&另一
方面利用规则和词典#降低了仅使用 QO;URA\LM模型对大规模语料的依赖性#有效地解决了识别问题.

&%基于 QL3MTSWX’模型的初始识别

&,&%预处理
本文首先对化学资源文本进行分词处理#然后定义 D 种标签进行人工标注#即 I c!QA;6Q#fA;6Q#

QAWUU#fAWUU#QAVWL#fAVWL#QA%WO#fA%WO#)"#各标签依次分别代表化学物质首部)化学物质内部)属性首
部)属性内部)参数首部)参数内部)量值首部)量值内部及其他.此外#要使用 QO;URA\LM模型进行处理#需
要将每个词转换为固定维度的 1GF1>>723向量 ’+$(.设样本句子 #由 $ 个词组成##c, "+#"*#0#"$-#1GF1>A

>723向量 "2计算公式为 "2@$
1GF%2#其中%$1GF$X6VP&P为1GF1>>723向量查询表#需要训练得到&%2$X

P&P

为词的 &21A0&:表示& "2$ X
6# 6 为 1GF1>>723向量维度& & 为 &21A0&:表示下词典 &的大小.

&,+%基于 QL3MTSWX’模型的命名实体识别
QO;URA\LM模型结构如图 + 所示.其中#QO;UR由前馈层)反馈层和输出层组成#词向量分别作为前馈

层与反馈层的输入#输出层为前馈层与反馈层的输出向量连接.QO;UR能够同时考虑文本的上下文信息#然
而在处理输出标签有强烈依赖关系的数据时#效果却是有限的.所以加入 \LM层#\LM能够有效获得句子级
别的标注信息#进而获得最优的标注序列.

图 &!QO;URA\LM模型结构
’()*&!W]<07:1<:5]1&̂QO;URA\LMG&>1’

在 QO;UR层#当输入为 "2#输出为 ’2时的概率计算公式为
!2 @$!$-(2K+ H)-"2H*-"#+2 @$!$’(2K+ H)’"2H*’"#),2 @:920!$)(2K+ H))"2H*)"#

,2 @!2*,2K+ H+2*),2#-2 @$!$+(2K+ H)+"2H*+"#(2 @-2*:920!,2"#.!=2 "2" @8!$’(+,, 2#(
’,,
2( H*="#

其中%$为 J73G&7> 函数& 8 为 J&̂:G9i函数&*为点对乘积&+#!和 - 分别为输入门)忘记门和输出门&,表示
QO;UR中每个记忆单元的状态&* 是偏置项&$))为权重矩阵& ’(+,, 2#(

’,,
2( 代表前馈层与反馈层在 2时刻的输

出向量连接.
接着#利用 \LM层对 QO;UR层的输出进一步处理.定义 QO;UR层的输出概率矩阵为 .$!B#B是标签 I

的个数..’#D是指第 ’个词被标记为第 D个标签的概率.对于模型得到的标签序列 ’c,=+#=*#0#=$-#最优标
签序列的计算公式为

:!##’" @(
$

’@+
/=’K+#=’H(

$

’@+
.’#=’#’&30!’ #" @:!##’" K!’&3(

’G$0
1:!##’G" " #

其中%:!##’"为标签序列 ’的得分& /’’K+#’’代表从第 ’Z+ 个标签转移到第 ’个标签的概率&0代表所有可能
的标签序列&0!’ #"为标注为标签序列 ’的概率.为使其达到最大#采用对数最大似然估计得到代价函数#
最后使用维特比算法 ’+"( #即可求得得分最高的标签序列#即为最优标签序列.

"+
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+%基于词典与规则的识别校正

经过大量人工分析发现#化学资源文本中的命名实体构成存在某些特定规律.因此#本文使用基于词典
与规则相结合的方法#对 QO;URA\LM模型的识别结果进行校正#进一步提高识别性能.
+,&%化学物质命名实体校正

对化学物质进行命名实体识别和校正的对象是化学物质的中文名称和别名.本文受文献’$(的启发#借
助化学领域的专业命名规范 ’+B( )化学物质名录 ’+@(和化学资源语料库进行统计分析#建立化学物质特征库如
表 + 所示.并制定如下规则.

以标号 \A=结尾的化学物质在记录中的比例不足 +S.若模型求出的化学物质尾部标号为 \A=中的内
容#则将尾部移到下一个字#继续判断是否包含#包含继续移动#直到不包含为止.

表 &!化学物质特征库
M7C*&!M19:5]1’7F]9]_&̂<01G7<9’J5FJ:92<1J

标号 特征词类 示例

W 化学元素 氢)氦)锂)银)铂)金0
Q 化学专用字 酸)胺)脂)酮0
\ 化学介词 化)合)代)聚0
? 特定词头 亚)过)偏)原0
= 其他 阿拉伯数字)罗马数字)天干)英文字母)希腊字母)汉文数字

+,+%属性与参数命名实体校正
人工收集建立属性命名实体库和参数命名实体库.其中属性命名实体库词条总计 +", 个#如.致密性/)

.导电性/).可燃性/等#参数命名实体库词条总计 *,@ 个#如.密度/).电导率/).自燃点/等#其中 + 个词条
表示 + 个命名实体.在以上两个命名实体库的基础上#使用 + 种文本实体匹配算法#该算法思想如下%首先求
得库中最长的词条的字数 $#取出待校正样本的前 /个字#令 /c$#判断是否能够和库中的某个词条完全匹
配#若完全匹配#无论模型求得的结果如何#都将该字段进行标注#然后删除待校正样本的前 /个字#继续取
出前 /c$ 个字进行判断和匹配&若不匹配#/c/Z+#若仍不匹配就继续 /c/Z+#直到 /等于 +#即 /是
+ 个字为止#这时删掉这个字#继续取出前 /c$ 个字进行判断和匹配.
+,-%量值命名实体校正

同样建立量值命名实体库#词条总计 C$$ 个#如.无毒/).白色/).固体/等.在此基础上#建立量值特征
库#如表 * 所示.对量值命名实体校正制定如下规则.

+" 量值命名实体库校正规则.与文本实体匹配算法相结合进行标注.
*" 单位相关量值命名实体校正规则.以标号 W的内容结尾#向前标注到不包含 Q的内容为止.
C" 溶解性相关量值命名实体校正规则.以标号 \的内容开头#向后查询到标号 =的内容结束#进行标

注#以标号 ?的内容结尾#向前查询到标号 =的内容结束#进行标注.

表 +!量值特征库
M7C*+!M19:5]1’7F]9]_&̂89’51J

标号 特征词类 示例

W 单位 3X<GC )克X立方厘米)p)摄氏度)万)S0
Q 单位包含词 阿拉伯数字.! ZT
\ 溶解性词头 不溶)溶于)易溶)微溶
? 溶解性词尾 互溶)混溶
= 点号!除.)/外" #%&.2 3

-%实验设计与结果分析

-,&%实验语料及语料评价
由于目前没有比较权威统一的语料库#因此语料库从百度百科科学分类下的化工科技词条库的词条中

B+
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爬取所得#其中段落按照句号进行切分#整理出 $ C*, 个句子进行标注.考虑到化学资源文本的领域性较强#
采取人员标注为主#规范制定人员从旁指导的模式#遇到疑难问题经过讨论后达成一致#以此来不断完善规
范.其中标注人员为实验室两名研究生#主要研究方向均为自然语言处理.规范制定人员主要包括本文作者
和一名化学工程专业硕士生.整个标注分为 $ 轮#前 C 轮为预标注#每人标注随机选取的 + ### 个句子相同
的语料#旨在完善标注规范及修正问题.经过 C 轮预标注后#规范趋于稳定#进行正式标注.语料标注质量采
用 Q值 ’+,(的方式进行 fWW评价 ’+D( #Q值计算公式为

L@两个人标注的一致数
第一个人标注总数

#N@两个人标注的一致数
第二个人标注总数

#Q@* VLVN
LHN

#

其中 Q值是通过将一个标注者的标注视为标准#通过计算另外一个标注者的正确率 L和召回率 N所得.对
于 $ 轮标注#均采用 fWW评价#随着每轮标注的深入#fWW结果逐渐上升并趋于稳定.正式标注 fWW结果为
D$(,D#标注结果视为可靠的 ’*#( #标注样例如图 * 所示.

聚 甲醛 的 拉 伸 强度 达 @# RV9 # 吸水性

QA;6Q fA;6Q ) QAVWL fAVWL fAVWL ) QA%WO ) QAWUU

小 # 尺寸 稳定 # 有 光泽 # 这些 性能
QA%WO ) QAVWL QA%WO ) ) QA%WO ) ) )

都 比 尼龙 好 # 聚 甲醛 为 高度 结晶
) ) ) ) ) QA;6Q fA;6Q ) QA%WO fA%WO

的 树脂 # 在 热塑性 树脂 中 是 最 坚韧
) ) ) ) ) ) ) ) QA%WO fA%WO

的 .
) )

图 +!标注样例
’()*+!U9337231i9GP’1

-,+%实验评价标准
实验将语料划分为训练集)验证集和测试集#各集合句子数量及 $ 种命名实体数量如表 C 所示.并使用

Q+!Q+AR19J5]1"值对结果进行评测#其计算公式为

L@
94
95

# N@
94
W
# Q+ @* VLVN

LHN
#

其中%94为标注正确的命名实体总数&95 为识别出的命名实体总数&W为测试集合中的命名实体总数.

表 -!数据集描述
M7C*-!?1J<]7P:7&2 &̂>9:9J1:J 个

句子数 化学物质 属性 参数 量值

训练集 C ### * +"B "@, $ ,@+ B *CD

验证集 "## C** "+ @BB D"$

测试集 ,*, BCD C+, D$# * *,+

-,-%不同参数下的实验分析
本文使用中科院研制的汉语词法分析系统对语料进行分词.为了获得高质量的 1GF1>>723向量查询表#

本文首先爬取化工科技词条库中所有词条中的自由文本#然后利用 H&]>*81<工具中的 ;d7PA3]9G模型 ’*+(进
行训练得到.QO;URA\LM模型使用 :0192&实现#并使用反向传播算法进行训练.针对模型参数复杂的问题#
本文做了大量的对比实验#以分析各个参数对模型的标注性能的影响#其中涉及到的参数有%1GF1>>723向量
维度)学习率)隐藏层单元数量以及 >]&P&5:’**(值.对每种参数进行实验#其他参数设置为固定值#分别是%
1GF1>>723向量维度为 *###学习率为 #(#+#隐藏层单元数量为 *###>]&P&5:值为 #(+#实验结果如图 C 所示#
其中均值 Q为 $ 种命名实体 Q+ 值的均值.

通过实验可知#各参数均存在局部最优值#即 1GF1>>723向量维度为 *###学习率为 #(##"#隐藏层单元
数量为 *## 以及 ?]&P&5:值为 #(+.除此之外#各参数对模型的标注性能影响也不尽相同#在此实验中#

@+
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图 -!不同参数对结果的影响
’()*-!U011̂̂1<:&̂>7̂̂1]12:P9]9G1:1]J&2 :01]1J5’:J

1GF1>>723向量维数对模型的标注性能影响最大#隐藏层单元数量对模型的标注性能影响微乎其微.
-,.%不同模型结果的对比分析

本文使用 \LM)L)))O;UR)QO;UR)L))A\LM)O;URA\LM)QO;URA\LM)QO;URA\LMh校正 , 种模型进
行化学资源文本的命名实体识别.其中 \LM使用 \LMhh#(", 版本工具实现#特征选择如表 $ 所示.其他模
型参数采用 C(C 节实验中参数的局部最优值#实验结果如表 " 所示.

表 .!\LM特征集合
M7C*.!M19:5]1J1:J&̂\LM

特征 含义 特征词 含义

X!’" 当前词 L#(!’" 当前词的词性
X!’Z+" 向前第 + 个词 L#(!’Z+" 向前第 + 个词的词性
X!’Z*" 向前第 * 个词 L#(!’Z*" 向前第 * 个词的词性
X!’h+" 向后第 + 个词 L#(!’h+" 向后第 + 个词的词性
X!’h*" 向后第 * 个词 L#(!’h*" 向后第 * 个词的词性

表 /!, 种模型对比实验结果
M7C*/!\&GP9]7J&2 &̂1iP1]7G12:9’]1J5’:J&̂1730:G&>1’J S

模型名称 化学物质 属性 参数 量值
\LM ,$("B ,C(CC ,$(+@ ,*(+D
L)) ,C(+$ ,+(D" ,#(B+ @,(+C
O;UR ,C(+" ,#("B @D(*$ @,(CC
QO;UR ,$($B ,#(@" @,($B ,#(DB
L))A\LM ,B(*D ,C(@, ,C($" ,+($B
O;URA\LM ,@(,, ,*(+C ,C(+# ,$(*$
QO;URA\LM ,,(*C ,$(*B ,C(*$ ,B(CC
QO;URA\LMh校正 ,D(C* D$(*B D#(CC ,,(@,

!!从表 " 可以看出#本文所用的 QO;URA\LMh规则的识别效果好于其他模型的识别效果.通过 QO;URA
\LM和 QO;URA\LMh校正的对比实验可知#引入校正能够明显提升 Q+ 值#尤其两个模型在识别属性和参数
的结果相差很大.由于属性和参数两种命名实体组成结构类似#在句中所处的语法位置相同#造成仅使用
QO;URA\LM模型识别困难#难以区分#校正能够较好地区分这两种命名实体.对于属性#由于属性数量较少#

,+
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属性命名实体库已经比较完整和规范#所以加入校正后效果得到非常明显的提升.相比于属性#参数的数量
较多且表达方式多样#所以参数命名实体库无法尽可能地包括所有参数#通过校正得到的结果稍微差一些.
由于标签之间有相对较强的依赖性#例如被标注为 .fA;6Q/的词#其上一个词的标签一定是 .QA;6Q/或
.fA;6Q/#所以在深度模型的基础上引入 \LM模型能够进一步提升 Q+ 值.从 $ 种命名实体的识别结果可以
看出#对量值的识别结果基本上是最低的#其次是化学物质#这也说明了复杂多样的命名实体结构会给识别
造成困难.O;UR解决了 L))梯度消失或爆炸的问题#QO;UR又在 O;UR仅考虑上文信息的基础上同时考
虑了下文的信息#所以识别结果均优于后一个模型.由于 \LM作为传统机器学习的代表模型#在命名实体识
别领域已经比较成熟 ’*C Z*$( #并且特征也是人工设定#在文本数量未达到一定规模时能够取得比一般深度学
习模型更好的实验效果.

.%结束语

综上所述#本文提出一种面向化学资源文本的命名实体识别方法#该方法在 QO;URA\LM模型初步识别
的基础上#根据每种命名实体的规律特征#进一步制定不同的词典和规则进行校正#经过对比实验表明#该方
法具有较好的准确性和鲁棒性.接下来将在继续增加语料的基础上#对 $ 种命名实体的识别研究扩充到对分
子式)特定外界条件的识别研究上来#使识别结果更加严谨而有效.并制定不同命名实体之间的关系#进行关
系抽取#进而扩充化学资源库.
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