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CAS SciFinder の特長 
 
CAS SciFinder は、研究者向けに開発された CAS データベースの情報検索ツールです。 
 
– 文献、化学物質、反応情報などを収録 
– すべての CAS 登録番号 (CAS RN®)* を収録した世界最大の物質データベースを収載 

* CAS が付与している、化学物質を特定するためのユニークな番号 
– 物質科学関連分野の情報収集に強い 
– 世界中の企業や大学の理系主要学部 (理学、⼯学、薬学、農学など) で利⽤ 

 
CAS SciFinder では、⽂献情報、化学物質情報、反応情報、カタログ情報を検索できます。 
 
– 各情報は CAS RN® を介して相互にリンクしています。 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

⽂献 
 

 

- 製剤・配合情報 
- 分析情報 

化学物質 
 

 

- 構造検索 
- 配列検索 

反応 
 

 

- 逆合成解析 
- 実験項 

原報 

規制情報 試薬カタログ情報 
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検索初期画⾯ 
 
検索初期画⾯ 
 

 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

* メニュー                   * アカウント 
 

 

 

 
* For You 
For You は検索履歴に基づき、おすすめ文献を提案する機能です。 
 

 

 

 

 

 

 

 

   
* 直近で検索を⾏っていない場合は、For You タブが表示されません。または、おすすめ文献を 

特定するための直近の検索情報がない場合は For You タブが表示されません。 
 

検索項目 

⼊力 
ボックス 

他の CAS 製品へのアクセス アラート 
メニュー* 

アカウント* 

For You* 

検索ボタン 構造作図
ツール 

直近の検索履歴 

検索履歴 

保存 

ダウンロード 

プロジェクト 

検索履歴 

Log Out 

登録情報 

最新情報 
ヘルプ 

設定 

全件表示 
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設定 (Settings)  
 
設定 (Settings) 画⾯でフィルター項⽬などの設定を変更することができます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

設定項⽬ 内容 

Manually Apply Filters 

ON  フィルターにチェックを入れた後、Apply Filters ボタン
 をクリックして絞り込み検索を実⾏する 
OFF フィルターにチェックを入れると⾃動的に絞り込み検索
 が実⾏される 

Customize Result Filter Order 表示されるフィルター項目やフィルターの順番をカスタマイズ
できる。詳細は上記参照 

Date Format CAS SciFinder 内の日時の表示形式を「Month, Day, Year」「Day, 
Month, Year」「Year, Month, Day」から選択できる 

Time Format ON   時間表記 (例 :) 
OFF  時間表記 (例 :  PM) 

Display CAS Index Name 

ON Substances 検索の結果画⾯に CAS index name (CAS 
 命名法に基づいた名称) が表示される 
OFF Substances 検 索 の 結 果 画 ⾯ に  CAS preferred name 
 (CAS が選択した名称) が表示される 

Show Structures on Reference 
Detail 

ON 文献レコードの Substances (化学物質索引) に物質の
 構造が表示される 
OFF 文献レコードの Substances (化学物質索引) に物質の
 構造が表示されない 
 (CAS RN®、化学物質名、Role (物質の文献中での役割を
 表すコード) のみ表示され、構造はマウスを CAS RN® に
 合わせると表示される) 

Alert Preferences 
ON アラートの結果をメールで通知する 
OFF アラートの結果をメールで通知しない 

Account 

： 

不要なフィルター項目は 
右側へドラッグ 

各項目をドラッグして 
並び順を変更できる 

並び順のリセット 

リセット 
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All 検索 
 
All 検索では、化学物質情報、反応情報、⽂献情報、およびカタログ情報をまとめて検索できます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 * カタログ情報の検索結果は上部の Suppliers ボタンをクリックすると表示されます。 
  

検索実⾏ 入力ボックス 

キーワードや CAS RN®、特許番号等を入力 

各回答の表示  
(新しいタブで表示可能) 

反応情報 

文献情報 

化学物質情報 
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化学構造式から検索する場合は、Draw ボタンをクリックして、作図ツールで作図します。 
 
 
 
 
 
– 作図ツールは、 種類から選択できます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
– 作図した構造が表示された状態で、検索を実⾏します。 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
特許番号を検索すると、特許情報のほか、特許中に記載のある化学物質や反応に関する情報が 
表示されます。 
 
 
 
 
 

CAS Draw と ChemDoodle  
(タブレット対応) から選択可能 

CAS RN®、SMILES、InChI  
から構造を呼び出せます 

– 他ツールで作図した化学構造式を CAS SciFinder で 
利⽤できます 

– ChemDraw Professional v. 以降では作図した 
化学構造式から直接検索できます 
https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_str.pdf 

構造作図ツールの起動 

検索実⾏ 

構造を作図したら  
OK ボタンをクリック 
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References 検索（⽂献情報） 
 
⽂献情報は、キーワードのほか、著者名、雑誌書誌情報 (雑誌名、巻、号、開始ページなど)、 
機関名、⽂献識別⼦等から検索できます。 
 
キーワード、⽂献識別⼦ (特許番号、DOI、レコード番号など) 
   
 
 
 
 
 
 
 
– キーワードを組み合わせる場合は、演算⼦ (AND, OR, NOT) やワイルドカード (*、?) を 

利⽤できます (https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_boolean.pdf 参照) 。 
 

– メインの⼊力ボックスは、タイトル、抄録、索引、⽂献識別⼦等を対象に検索します。 
これ以外の情報や項⽬を指定して検索する場合は、以下をご参照ください。 

 
Advanced Search (著者名、機関名、雑誌名、発⾏年等) 
 
– メインボックス下のプルダウンから、著者名、機関名、雑誌名等の検索ができます。 
 
– Add Advanced Search Fields をクリックすると、下に⼊力ボックスが追加されます。 

著者名、機関名、雑誌名等、複数の条件をまとめた検索ができます。 
 

– メインの⼊力ボックスと、Advanced Search Fields を組み合わせた検索も可能です。 
 

– 複数の条件を組み合わせて検索する場合には演算⼦ (AND、OR、NOT) を指定します。 
 

 
  
 
  
  
 
 
 
 
 
 

 

 参考 : IPC (国際特許分類) の⼊力 
– メイングループを ４ 桁に桁合わせします。  
– アスタリスク (*) を利⽤して前⽅⼀致検索ができます。  
  (例 : CD/ は CD*, CD*, CD/* の検索式でヒットします) 

検索語候補の表⽰ 
（サジェスト機能） 

著者 (著者名/ORCID iD) 
雑誌名 
機関名 
タイトル 
抄録/キーワード 
索引 
化学物質索引 
Life Science Data 
発⾏年 
⽂献情報 (CODEN/ISSN 等) 
特許情報 (特許番号/IPC) 
出版社 

演算⼦ 

⼊力ボックスの追加 
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回答は関連度 (Relevance) 順に表示されます。 
 
Sort を使って回答の並び順を変更できます。 
 
左側のフィルターを使って、回答を絞り込むことができます。 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

キーワード 
 
 
 
 
 
 

資料種類 
 
 
 
 
 

言語 
 
 
 
 

発⾏年 
 
 
  
 

所蔵雑誌リスト 
著者名 

所属機関名 
雑誌名 

主題（統制語） 
CA セクション 

分析・配合情報 
Life Science Data 

配合の⽬的 
データベース 

絞り込みの内容 

回答の並び替え 

引⽤・被引⽤ 
マップの表⽰ 原⽂献へのリンク（P.） 

フィルター 
Filter by：限定条件 
Exclude：除く条件 

フィルター結果の 
ダウンロード 

任意のページの表⽰ 

キーワード： 
vaccine 

関連情報へのリンク 

 

資料種類： 
雑誌、特許 
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タイトルをクリックすると、⽂献の詳細情報が表⽰されます。 
 
– 雑誌レコード 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

* 引⽤・被引⽤⽂献検索の詳細は https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_citation.pdf 参照 
* CAS が収集した化学物質や生体分⼦の分析手法に関する情報の詳細は下記を参照  

https://www.jaici.or.jp/cas-scifinder-discovery-platform/cas-analytical-methods/ 

被引⽤⽂献検索 

原⽂献へのリンク(P) 

類似⽂献 

類似⽂献の検索 
(最大回答数  件) 

抄録（要旨） 

主題索引 
(統制語) 

利⽤可能な 
コンテンツのリンク 

PubMed の索引 
(MEDLINE 由来) 

CAS による索引 
(CAS References 

CAS Patents 由来) 

 CAS のアナリストが原報の全⽂
を読み込み、⽂献の趣旨や強調点
を基に下記を収録 
 
– キーワード (統制語) 
– 重要な化学物質 
– 製剤・配合情報 
– 分析情報 
 
医薬系の雑誌論⽂には、 
PubMed の索引 (統制語) も収録 物質索引 

書誌情報 

引⽤⽂献検索 

引⽤情報 

分析情報 
詳細の表⽰ 
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– 特許レコード 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

*CAS が収集した製剤・配合情報情報の詳細は下記を参照 
https://www.jaici.or.jp/cas-scifinder-discovery-platform/cas-formulus/ 

CAS PatentPak へのリンク (P.) 

Prior Art Analysis (P.) 

特許ファミリー 

Patent Family の  
 ⾏⽬の公報に基づいて 
抄録と索引を作成 

物質記載ページへのリンク 
(CAS PatentPak) 

詳細の表⽰ 

反応情報 

化学物質索引 

製剤配合情報 

国際特許分類 (IPC) 

主題（統制語）索引 
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原⽂献の入手 (CAS PatentPak、Full Text、GetFTR) 
 
原⽂献は、CAS Patent Pak、Full Text、GetFTR リンクのいずれかで入手できます。 
 
PatentPak ボタンから Viewer をクリックすると、主要な化学物質の記載位置が分かる 
特許明細書が表⽰されます (https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_pat.pdf 参照)。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Full Text の View all Sources をクリックすると、原報へのすべてのリンクが表⽰されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
雑誌論⽂の詳細画⾯にある GetFTR は、所属機関で利⽤できる記事に迅速にアクセスできるリンクで
す。利⽤可否などで表⽰が変わります。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
*原報が⼊手可能な場合でも、出版元が GetFTR に参加していないとフルテキストリンクは 

グレー表⽰になります。 

⽂字検索可能な明細書 
PDF を⼊手可能 

特許の場合 

特許明細書 化学物質記載位置情報付き特許明細書 

雑誌論⽂の場合 特許の場合 

DOI：  
雑誌情報への直接リンク 
View all Sources： 
原報へのすべてのリンク Espacenet： 

欧州特許庁のサイト 

GetFTR の表⽰例 
         ： オープンアクセス 
     ： PDF で⼊手可能 

： html バージョンで⼊手可能 
         ： 全⽂表⽰できないが、雑誌社のサイトで 

抄録などの情報を確認できる 
         ： 全⽂表⽰できず、利⽤可能な情報もない* 
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先⾏技術⽂献検索機能 Prior Art Analysis 
 
Prior Art Analysis は、対象の特許について CAS SciFinder が自動的に 「先⾏技術⽂献」 を 
検索する機能です。 
 
特許レコードの詳細表⽰画⾯で 「Get Prior Art Analysis」 ボタンをクリックし、メールアドレスを⼊
力後 Submit をクリックします。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
検索初期画⾯下の Recent Search History または History ページに、Prior Art Analysis の履歴が 
表⽰されます。「View Results」 をクリックすると回答が表⽰されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

先⾏技術⽂献検索 
Get Prior Art Analysis 

特許レコードの
詳細画⾯ 

直近の検索履歴 検索履歴 

検索結果には、特許と⾮特許の情報が 
含まれます。結果の Relevance のソートは、 
解析に基づくスコア順に並んでいる 

Prior Art Analysis を⽤いた先⾏技術⽂献調査 
https://www.jaici.or.jp/cas-scifinder-discovery-platform/documents/reference/ 
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統制語を⽤いた⽂献検索 CAS Lexicon 
 
CAS Lexicon は、CAS が収集した⽂献情報由来の統制語シソーラスです。統制語やその同義語、 
上位語、下位語の確認や、調べた統制語を利⽤して⽂献を検索できます。 
 
統制語とは、⼀つの概念を⼀つの語で表現するようデータベース中で統制された語で、⽂献 
レコードの Concepts に収録されています。 
 
CAS Lexicon を利⽤すると、主題 (統制語) を対象とした的確な検索ができます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

タームを⼊力 

関連する統制語が複数存在する
場合は候補が表⽰されるので、
適切な統制語を選択する 

統制語 
同義語 

上位語 

下位語 

関連語 

選択した統制語の検索式 
(, タームまで) 

選択した統制語を 
検索式に追加 

検索実⾏ 複数の統制語を検索式に追加
する場合演算⼦を選択可能 

(CAS Lexicon）統制語を⽤いた⽂献検索 
https://www.jaici.or.jp/cas-scifinder-discovery-platform/documents/reference/ 
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⽂献の相関解析機能 Knowledge Graph 
 
Knowledge Graph は、検索で得られた⽂献情報について、著者名、所属機関名、キーワードや 
索引物質の相関をビジュアル化する機能です。 
 
References 検索結果の⼀覧画⾯にある 「Knowledge Graph」 ボタンをクリックするとグラフが作
成されます。⼀度に解析できる⽂献は  件までです。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

資料種類 
言語 

発⾏年 
所蔵雑誌リスト 

著者名 
所属機関名 

雑誌名 
Concept 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

再解析⽤の 
フィルター 

フィルター結果
のダウンロード 

ノードをクリックして
概要を確認 

エッジ (線)： 
ノード間の繋がり 

ノード (円) ：  
件数が多いほど、ノードは大きくなる 
（⽂献のノード (水色) の大きさは⼀定） 

解析の観点 
– 著者名 
– Concepts 
– 索引物質 
– 所属機関名 
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Substances 検索 (化学物質情報) 
 
Substances では、化学物質名、CAS RN®、化学構造式、分⼦式等から化学物質を検索できます。 
 
化学物質名、CAS RN® 
 
 
 
 
 
 
 
 
– 複数の CAS RN® や化学物質名を使って検索する場合は、CAS RN® や化学物質名を 

半角スペースで区切って⼊力します。 
 
– 化学物質名検索では、Notes (索引者による補⾜情報) も検索対象となります。 
 
化学構造式 
 
– Search Patent Markush にチェックを⼊れて検索すると、特許中のマルクーシュ構造  

(クレームに記載されている化学構造の一般式) を検索できます。 
 
分子式、物性値、スペクトルピーク値 
 
– メインボックス下のプルダウンメニューから選んで検索します。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  

分子式 
CAS RN🄬 

物質識別子 
⽂献識別子 
特許識別子 

実測スペクトル 
P. 

物性値 (生物) 
物性値 (化学) 
物性値 (密度) 
物性値 (電気) 

物性値 (ﾘﾋﾟﾝｽｷ) 
物性値 (磁気) 
物性値 (力学) 

物性値 (光学・散乱) 
物性値 (構造) 

物性値 (熱力学) 

モノマー等の成分から検索
する場合は Component RN 
(成分 CAS RN🄬) を使う 

マルクーシュ構造の検索も
可能 (P.) 
https://seminar.jaici.or.jp/
doc/sf_markush.pdf 

分子式、物性値、スペクトルピーク値 

化学構造式 

* 物性およびスペクトルピーク値からの検索の詳細は
https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_properties.pdf 参照 

検索語候補の表⽰（サジェスト機能） 
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回答を絞り込むには、左側のフィルターを使用します。 
 
– 構造検索では、⽬的の検索タイプの回答を Structure Match から選択します。 

(検索タイプの違いについては P. を参照)  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
       

反応中の役割           
⽂献中の役割   

P.  
カタログ情報の有無 

成分数 
             

⽴体化学   
官能基 
芳香環 

クラス識別子 
ポリマー分類用語 

同位体元素の有無 
  

実測物性値 
実測スペクトル   

P. 
P. 

規制されている国/地域 
規制情報のリスト 

⽂献情報の有無 
 

フィルター結果
のダウンロード 

任意のページの表⽰ 

関連情報へのリンク 

試薬として 
販売されている 

さらに構造で
絞り込める 

構造検索結果 
の場合に選択 

絞込みの内容 

関連情報へのリンク 

構造の類似性による特許解析機能 (Chemscape Analysis) 
https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_chemscape.pdf 

完全一致検索 

部分構造検索

類似性構造検索 

フィルター 
Filter by： 
限定条件 
Exclude： 
除く条件 
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回答一覧画面で CAS RN® をクリックすると、詳細な化学物質情報が表⽰されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 * 詳細は https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_regulatory.pdf 参照 

CAS RN® 

関連情報へのリンク 

構造図 

分子式 

基本物性値 

化学物質名 

実測物性値 
実測スペクトル 

： スペクトルの出典 

： 

P. 参照 

予測物性値 
予測スペクトル 

既存化学物質リスト情報* 

P. 参照 

危険有害性情報コード 
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物質に対する関連情報 (文献情報、反応情報、カタログ情報) を取得するには、References、Reactions、
Suppliers ボタンをクリックします。 
 
– すべての化学物質に関する情報を取得する場合には、All Results をクリックします。 
–  
– 一部の化学物質に関する情報を取得する場合には、回答のチェックボックスにチェックを 

入れて Selected Results をクリックします。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  

文献情報 反応情報 カタログ情報 

選択した
回答のみ 

全件
対象 

選択した化学物質の 
文献中の役割で限定できる 

一部の化学物質を
対象とする場合 

化学物質ごとの
情報を得る場合 

目的の化学物質に
関する文献情報 

目的の化学物質に
関する反応情報 

目的の化学物質に 
関するカタログ情報 
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Bioactivity Indicators と Target Indicators 
 
物質の詳細情報に Bioactivity Indicators と Target Indicators が収録されています。 
 
– Bioactivity Indicators は、その化学物質が持つ可能性のある生物活性を示します。 

例 : 抗がん剤、血小板凝集阻害剤など 
 
– Target Indicators は、その化学物質が作用する可能性のある受容体や酵素を示します。 

例 : α-アミラーゼ、ドーパミン受容体など 
 
– 各 Indicator 中のリンクをクリックすると、生物活性や受容体・酵素などに関して記載されて 

いる可能性のある文献情報を取得できます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  

： 

Anti-inflammatory agents に関して
記載されている可能性のある文献 

Cytochrome c への作用に関して 
記載されている可能性のある文献 

物質の詳細情報 



CAS SciFinder 検索ガイド | 19 

CAS Life Sciences Data 
 
文献・物質の詳細情報に CAS Life Sciences Data* として、Pharmacological Data (薬理学データ)、
ADME (Absorption, Distribution, Metabolism, Excretion: 吸収、分布、代謝、排泄) および Toxicity 
(毒性) が収録されています。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 ： 

： 

： 

* CAS Life Sciences Data へのアクセス条件は、契約により異なります。詳しくはお問合せください。

フィルターおよびソート 

ダウンロード 

リガンドに関連する共通の標的や疾患の
相関をビジュアル化する機能 

出典情報 

Assay Data 

リ ガ ン ド  (CAS RN®) 
ごとにデータを収録 

物質の詳細情報 

文献の詳細情報 



CAS SciFinder 検索ガイド | 20 

化学構造検索の検索タイプ 
 
化学構造検索を⾏うと、下記の  タイプの構造検索が同時に実⾏されます。 
 
検索後に、目的の検索タイプの回答を Structure Match から選択します。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
検索タイプによる回答の違い 
 
 

検索タイプ 特徴 
As Drawn 
(完全一致検索) 

作図した構造どおりの物質、およびそれを含む多成分物質を検索する 
互変異性体も含む 

Substructure 
(部分構造検索) 

完全一致検索の回答に加えて、作図した構造にあらゆる置換基を許容した物質を
検索する 
– 鎖上のノードが鎖または環の一部となる物質が得られる 

Similarity* 
(類似性構造検索) 

作図した構造どおりの物質、および作図した構造と類似する物質を検索する 
– 作図した元素の種類や位置が異なる物質も得られる 
– 作図した構造を完全に含まない物質も得られる 

(例 : エチル基を作図した場合にメチル基が得られることもある) 
– 作図した環構造と異なる物質も得られる 

(例 : - 員環を作図して、- 員環が得られることもある) 
 
 
検索タイプ間の関係 
 
検索式例 :  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  

部分構造検索 

完全一致検索 

類似性構造検索 

OHHO

OHHO O OH

OMe

Cl

O O
C

O

NH2

O

O

O

Me

O

O

OO

O

O

Me

Me

Ph

Ph

CH2

CH2

O

O

OO

完全一致 ：  件 

  

類似性構造：  件 
( 類似性スコア  以上 ) 

部分構造：  万件以上 

* Tanimoto アルゴリズムに基づき類似性スコアを計算します。 
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マルクーシュ構造検索 
 
マルクーシュ構造では、特許クレーム中に記載されている化学構造の一般式 (マルクーシュ構造) を
対象に検索を⾏うことができます。 
 
 例 : JP  
 
 
 
 
 
 
 
マルクーシュ構造は、構造検索の際に Search Patent Markush にチェックを⼊れて検索します。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
同じ特許から複数のマルクーシュ構造がヒットした場合は、ヒットしたすべてのマルクーシュ構造が
表示されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

部分構造
検索 

完全一致
検索 

特許レコード 

特許レコードの表示 

原報の表示 

特許中の記載位

Ak の説明  
(炭素数 〜 のアルキル鎖) 
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参考 : 配列検索 
 
CAS Sequences から配列質問式を使って検索することができます。 

 
– BLAST ホモロジー検索 : 局所的に類似した配列を 

検索するプログラム 
– CDR 配列検索 : 抗体と T 細胞受容体の CDR を 

指定して検索するプログラム 
– Motif 配列検索 : DNA、RNA、タンパク質中の短い 

パターン配列を検索するプログラム 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

* 配列検索へのアクセス条件は、契約により異なります。詳しくはお問合せください。 

TGATATTTTTGAGAAGGAAGCTGCTGAGATGAACAAG
AGGTCTTTCAAGTA 

検索プログラムの指定 

検索式の配列タイプを選択 

パラメータの変更 

配列質問式のファイル (.fasta または .txt)
をアップロードすることも可能 

回答の並べ替え 

記載⽂献の検索 

アライメントの概略図 

アライメントの類似性 

回答配列の詳細 
出典⽂献の詳細 

検索
条件 

フィルター 

CAS Sequences の検索⼿順、Bioscape Analysis 機能、
核酸・ペプチド・タンパク質の検索⽅法の詳細は 
https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_bioseq.pdf を参照 

配列の類似性による特許解析機能 (Bioscape Analysis) 

アライメントの詳細 

回答のタイプを選択 

NCBI 由来の配列の有無 
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Reactions 検索 (反応情報) 

反応検索は、化学物質名、CAS RN®、キーワード、および構造質問式等から実⾏します。 

検索が終了したら、⽬的の検索タイプの回答を Structure Match から選択します。収率等の条件で
絞り込む場合には、左側のフィルターを使用します。 

Search Within Results 
検索に使った反応式を呼び出せる 

⽂献情報へのリンク 

カタログ情報へのリンク

化学物質名、CAS RN®、特許番号
からも反応検索可能 

構造作図ツール 

CAS Retrosynthesis 
逆合成解析を⾏い、化学物質の合成ルートを⾃動的に構築する機能です。 
予測反応を含めた合成ルートを提案できます。 
https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_retrosynthesis.pdf 

完全⼀致検索 
部分構造検索 

類似反応検索 

収率  

反応ステップ数 
反応に関与しない官能基     

実験項情報の有無 
反応タイプ 

試薬 
触媒 
溶媒 

【⽂献情報】 
資料種類 

発⾏年 
所属機関名 

CA セクション 

類似反応検索 

収率 
-% 

フィルター
限定条件/除く条件
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回答はデフォルトではスキームごとにグループ化されて表示されます (By Scheme)。 
 
– 反応物と⽣成物が同じ反応は、出典が異なる場合でも同⼀スキームにまとめて表示されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
– By Document にすると、ヒットした反応スキームを⽂献単位で確認できます。 
– By Transformation にすると、ヒットした反応スキームを反応タイプ単位で確認できます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

： 

スキームごとの表示 

回答の並べ替え 

反応の詳細の表示 

⽂献情報 

⽂献ごとの表示 反応タイプごとの表示 ⽂献情報の表示 

すべての反応 
スキームの表示 

反応タイプの表示 

 つの⽂献に対して  つの反応
スキームと反応サマリーが表示
される 

該当する反応スキームの表示 

反応サマリー 

Experimental Protocols (P.) 

反応サマリー
の表示/非表示 
切り替え 
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Experimental Protocols をクリックすると、詳細な実験項情報が表示されます。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
– Experimental Protocols の収録 

 
Experimental Procedure 
雑誌論⽂等 主に  年〜 

ACS 
Taylor & Francis 
Springer 
上海有機化学研究所 
Thieme 
SORD 

: 全誌 
: Synthetic Communications, Journal of Coordination Chemistry など 
: 化学系  誌 ( 年〜) 
: Youji Huaxue，Huaxue Xuebao 
: SYNLETT ( 〜  年), SYNTHESIS ( 〜  年) 
: Selected Organic Reactions Database (学位論⽂由来、〜 年) 

下記の言語の特許  年〜 
英語 
日本語 
ドイツ語 

: アメリカ、ヨーロッパ、WIPO、カナダ、イギリス 
: 日本、WIPO 
: ドイツ、ヨーロッパ、WIPO 

 

Synthetic Methods 
雑誌論⽂等  年〜 

ACS 
Springer 
Taylor & Francis 
Elsevier 
RSC 
Wiley 

: Journal of Medicinal Chemistry, Journal of the American Chemical Society 
: Catalysis Letters 
: Journal of Coordination Chemistry 
: Tetrahedron 
: Chemical Science 
: Angewandte Chemie            など約  誌由来の情報 

WO 特許 (英語)  年〜 

Step by step 
の合成⼿順 

Experimental Protocols 

反応サマリー 

項目別に表示された 
詳細な実験項情報 
(Synthetic Methods) 

原報由来の実験項情報 
(Experimental Procedure) 
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CAS Retrosynthesis （逆合成解析ツール） 

CAS Retrosynthesis は、化学物質の合成ルートを自動的に調べて提案する 「逆合成解析ツー 
ル」です (詳細は https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_retrosynthesis.pdf 参照)。

検索初期画⾯からスタートする場合 

– 検索初期画⾯で Retrosynthetic Analysis をクリックし、生成物の構造を作図します。その後、
Start Retrosynthetic Analysis をクリックします。

Substance Window からスタートする場合 

– 検索結果やレコード中の構造図をクリックすると Substance Window が表示されます。左側に
表示される Start Retrosynthetic Analysis をクリックします。

– 予測反応ルートの解析には時間がかかる場合があります。解析の途中でも、他の検索を⾏ったり
CAS SciFinder を終了したりすることもできます。

作成した Retrosynthesis Plan の呼び出し 

– 作成した Retrosynthesis Plan は、  (メニュー) の    (保存した回答) および    (検索履歴) 
から呼び出すことができます。作成した Retrosynthesis Plan の有効期間は  日間です。 
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Start Retrosynthetic Analysis をクリックすると Plan Options 画面が開きます。 

 
各種設定をして Create Retrosynthesis Plan ボタンをクリックすると、合成ルートの作成が始まります。 
 
Retrosynthesis 画⾯では、既知反応は⻘⾊で、予測反応は緑⾊で表示されます。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
画⾯左側には、反応全体の収率とその概算価格が表示されます。 
 
右上の   をクリックすると、合成ルートの各ステップの情報が表示されます。 
 

– Evidence : 各ステップの反応の詳細や出典情報を確認できます。 
– Alternative Steps : 別の合成ルートを検討したい場合に代替反応を選択します。 

 
 
 

  

予測反応の
作成ルール 

反応物のコスト
(最大値) 

結合の指定 

チェックを入れると、合成ルートの 
作成完了時にメールが配信される 

反応全体
の収率 

既知反応 
予測反応 
⽴体選択反応 

全体の 
価格 

予測反応の表示 

設定の変更 
各ステップ
の情報 

代替反応の
選択 
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Suppliers 検索 (カタログ情報) 
 
化学物質の市販カタログ情報は、化学物質名、CAS RNⓇ、分子式および構造質問式から検索します。 

 
 
–    をクリックして緑⾊マークにすると、そのカタログ業者を優先的に表示できます。 

 
– 左側のフィルターを使うと回答を絞り込むことができます。 
 
– カタログの詳細情報は、カタログ名をクリックします。 

 
 
 

 

優先/非優先業者 
 
 
 

カタログ業者 
化学物質名 

純度 
容量 
納期 

在庫状況 
製品ページのリンク 

国/地域 

回答の並び替え 

製品ページへの 
リンク (外部サイト) 

カタログ業者 
の情報 

注文番号 

容量・価格 

カタログの 
最終更新日 

日本の業者や
代理店に限定 

構造質問式で検索すると、
完全⼀致検索でヒットした 
物質に関するカタログ情報
が表示される 

検索語候補の表示 
(サジェスト機能) 

フィルター 
Filter by : 限定条件 
Exclude : 除く条件 

表示の設定 
優先表示 
非優先表示 

化学物質情報へのリンク 
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回答の保存、アラート 

Save ボタンをクリックし Save and Alert を選択すると、検索式等の保存やアラート登録ができます。 

検索式/回答の保存 

– Search Options で “Query Only” (検索式)、“Selected Answers” (選択した回答) または ”All
Answers” (全回答) を選択することで、3 種類の保存が可能です。検索式はフィルターの条件
も含めて保存されます。全回答の保存は最大 2 万件までです。

– 検索式や回答を保存することで Combine 機能 (演算) を利用できます。

アラート (自動 SDI 検索) の登録

– 設定した頻度で検索式を自動検索し、最新情報をメール等で配信するサービスです。

– アラートを登録する場合には、Alerts を ON にします。

– Frequency で “As Available” (更新毎)、”Weekly“ (毎週) または ”Monthly“ (毎月) を選択し
て Save をクリックすると、アラート (自動 SDI 検索) を設定できます。

– 他のユーザーにも最新情報を配信する場合には Add Email(s) にメールアドレスを入力します。

 
 

 

 
 

* Query Only はフィルターの条件を含めた検索式のみが保存されます。

目印としてタグ
を設定すること
も可能 

保存名または 
アラート名

Search Options* アラートの設定
(Alerts を ON にする)

自分用のアラートの
場合には入力不要 

保存またはアラート 

全回答の保存例 
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保存した回答やアラートの結果はメニューアイコンの    (Saved) でまとめて確認できます。 
アラートの結果は    (Alerts) からも確認できます。 
 
– Rerun Search ボタンによる再検索は、再検索日の最新の検索結果が得られます。 
 
– 選択した回答 (Selected Answers) または全回答 (All Answers) を保存した場合は、保存名の 

リンクをクリックして保存した回答を表示します。 
–  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
登録したアラートはメールでも配信 ! 
 
設定画面 (Settings) で Alert Preferences を 
ON にすると、登録したアラートで新しい 
回答が配信された際にメールで受け取ること 
ができます。 
 
 
 

  

再検索 

保存名またはアラート名 
(検索式の保存の場合、リンクはつかない) 

これはアラートを設定して
いないことを意味する 
後からアラートを設定する
ことも可能 

設定画面 (P.3) 

アラートの 
有無で限定 

回答の種類
で限定 

アラート 保存した回答 検索履歴 プロジェクト (P.31) 

保存した回答の表示 

保存した回答あるいは検索式の演算 
https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_
combine.pdf 

アラートの結果の確認 

View Multiple Results から複数の
回答をまとめて表示できる 
Mange Results から不要になった
回答の削除や既読に変更できる 

アラート
の設定 

アラートの回答 

配信されるメールの例 

ダウンロード 

https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_combine.pdf
https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_combine.pdf
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回答の共有 
 
検索結果は、他のユーザーと共有することができます。 
 
– 検索結果を共有する場合には、検索結果一覧の 

Save ボタンをクリックし、“Share Results” 
または “Copy Search to Clipboard” を選択し
ます。 

–  
– 使用したキーワードや化学構造式、フィルター

の絞り込みを含めて共有できます。 
 
– 共有は、同一契約内のユーザーに限定されます。 

 

プロジェクト機能 
 
文献 (References) および物質 (Substances) の回答をプロジェクトごとにまとめ、保存・管理できます。 
プロジェクトは、他のユーザーと共有できます。 
詳 細 は オ ン ラ イ ン ヘ ル プ  (https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/14535531467405-
Projects-Overview) をご参照ください。 
 
プロジェクトの作成・追加 
 
– 各回答の   の Add to Project、またはプロジェクトに追加したい回答にチェックを入れた

後に Save ボタンから Add to Project を選択します。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
作成したプロジェクトの確認・共有 
 
作成したプロジェクトは、メニューアイコンの     (Project) をクリックして確認できます。 
 
– 作成したプロジェクトは、各プロジェクトの   の Share Project で他のユーザーと共有で

きます。  

選択した回答
のプロジェク
ト作成・追加 

CAS SciFinder 
から直接送信 

共有用 URL 
をクリップボ
ードにコピー 

Project の選択 

新規作成の場合、プロ
ジェクト名を入力する 

共有 

Substances 検索の回答 

各回答の 
プロジェクト
作成・追加 

https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/14535531467405-Projects-Overview
https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/14535531467405-Projects-Overview
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回答のダウンロード 
検索結果は様々な形式でダウンロードできます。 

ダウンロードした回答は、最小単位の同一研究グループ内でのみ共有可能です。 

一回あたりの最大ダウンロード件数は 100 件または 500 件です (形式により異なる)。 

累積 5,000 件を超えて回答をダウンロードし保存することは契約上禁止されています。不要なデー
タは削除し、一人あたりの保存件数が 5,000 件を超えないようにしてください。

検索履歴 

検索履歴を表示するには、メニューアイコンの    (History) をクリックします。 

History に保存される検索式には、絞り込みの内容 (フィルター情報) は含まれません。 

 
再検索 

検索式
の編集 

履歴の 
ダウンロード 

ファイル形式の選択

検索した 
日付で限定 

回答の種類
で限定 

日 時 指 定 に よ る
検索履歴の削除 
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参考 : CAS SciFinder 収録内容 

CAS SciFinder 主な収録情報 

– 世界  以上の言語の文献情報を英語で収録
– 雑誌

– 科学技術分野の論文誌 (数千誌)*
* 主要 , 誌の書誌情報は CAS 到着後  週間以内に収録

– ⽣物医薬分野の論文誌 (数千誌)

– 特許
– 化学および周辺分野の世界中の特許*

* 主要国の特許の書誌情報は、特許公開後  ⽇以内、抄録・索引は  ⽇以内に収録

収録文献の分野 (CAS References, CAS Patents) 

■ ⽣化学 % 
■ 応用科学 % 
■ 物理・無機・分析化学 %
■ 高分子化学 % 
■ 有機化学 % 

収録化学物質 

有機化合物、核酸・タンパク質、ポリマー、無機化合物、配位化合物、合⾦ 

CAS SciFinder で検索可能な情報 
( 年  月現在) 

情報種類 収録内容 収録件数 収録年代 

文献 

化学および周辺分野の文献 
【CAS References, CAS Patents】 , 万件以上  年〜 

⽣物医薬分野の文献情報 
【MEDLINE】 , 万件以上  年〜 

マルクーシュ構造を含む特許
【CAS Markush】  万件以上 (特許)  年〜 

古い年代の化学分野の文献情報
【ChemZentⓇ】＊  万件以上  年〜 

 年 

化学物質 
化学物質名、CAS RNⓇ、分子式、化学
構造式、配列、物性データ、スペクト
ルなど 【CAS REGISTRYⓇ】

 億 , 万件以上  年 
初頭〜 

反応 文献中の有機化学反応情報 
【CAS Reactions】 

 億 , 万件以上 (反応) 
 万件以上 (文献)  年〜 

試薬カタログ 試薬カタログ情報  
【CAS Commercial Sources】 

世界の試薬供給業者から 
提供されたカタログ数百種 随時更新 

規制 世界中の既存化学物質リストなど  万件以上  年〜 

* ChemZent へのアクセス条件は、契約により異なります。詳しくはお問合せください。



About CAS 
CAS connects the world’s scientific knowledge to accelerate breakthroughs 
that improve lives. We empower global innovators to efficiently navigate 
today’s complex data landscape and make confident decisions in each phase 
of the innovation journey. As a specialist in scientific knowledge 
management, our team builds the largest authoritative collection of human-
curated scientific data in the world and provides essential information 
solutions, services, and expertise. Scientists, patent professionals, and 
business leaders across industries rely on CAS to help them uncover 
opportunities, mitigate risks, and unlock shared knowledge so they can get 
from inspiration to innovation faster. CAS is a division of the American 
Chemical Society. Connect with us at cas.org 

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved. 

JAICI について 
一般社団法人化学情報協会 (JAICI) は、化学技術情報の流通を図るため 1971
年に設⽴されました。⽶国 CAS をはじめ世界各国の情報機関などと協力関係
を築き、⽇本の研究者をサポートする情報センターとして、⼤学・企業などの
情報取得・分析から研究・開発までを⽀援しています。 

CAS SciFinder に関するお問い合わせ先 
https://www.jaici.or.jp/inquiry/ 
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