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CAS RETROSYNTHESIS
CAS SciFinder®
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CAS SciFinder が⽬的物質を合成する経路を⾃動で解析する機能
CAS Retrosynthesis とは

生成する結合と
反応に関与しない結合の設定

多段階のルートを解析

⽴体の考慮

予測反応を含めた解析により
新規化合物にも対応
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ホーム画面の Retrosynthetic Analysis から⽬的物質の構造を作図する
解析の流れ ①

解析を開始する
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構造をクリックし、Start Retrosynthetic Analysis を選択する
【参考】検索した物質に対して解析を実⾏する場合

Start Retrosynthetic Analysis を選択する
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解析の流れ ②
Retrosynthesis Plan Options で解析条件を設定する

出発物質のコスト上限

予測反応の解析に適用
されるルール (p. 6)

完了時にメールで通知する

解析を開始する

保護する結合、
最初のステップで切断する
結合の指定
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Set Rules Supporting Predicted Reactions の内容

内容ルール名

– 多くの文献で報告されている汎用性が高い反応を採用するCommon

– 文献で報告されている数が少ない反応も採用する
– Common より多様な合成経路を解析できる可能性があるUncommon

– 文献で報告されている数が Uncommon より少ない反応も採用する
– Uncommon より多様な合成経路を解析できる可能性があるRare
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【参考】解析に時間がかかる場合
解析に時間がかかる場合、ホーム画面に戻る

予測反応の解析が終わると
Searching から Complete になる

既知反応の解析が終わった時点で
Open Plan が選択できるようになるホーム画面に戻った場合、

Recent History で解析の
ステータスを確認できる
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解析の流れ ③

ダウンロード

解析結果の表示
結果の保存と共有予測反応の ON/OFF

合成経路の概要

Plan Options の編集

Steps タブ (p.10) 
解析結果の有効期限は 30 日間
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解析の流れ ④
Steps タブ

出展反応の一覧

代替反応の一覧 (p.10)
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Alternative steps 画面

代替反応の絞り込み

代替反応のタイプ
– 既知反応
– 予測反応
既知反応の⽴体化学
– ⽴体選択的
– ⾮⽴体選択的
予測反応の⽴体化学
– ⾮⽴体選択的
– ⽴体選択的 (一致)
– ⽴体選択的 (鏡像)

既知反応

類似の代替反応の一覧

予測反応

選択した反応で合成経路を解析する
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【参考】ステップまたは物質の除外
選択したステップまたは物質を解析から除外できる

このステップを除外する

この物質を除外する

除外したステップまたは
物質を戻す

Tel : 0120-003-462 (平日 9:00-17:00)

Mail : support@jaici.or.jp

JAICI ヘルプデスク


