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CAS REGISTRY - 物質情報

カタログ その他

⽴体異性体 標識化合物
水和物

物質情報の
収録源

一つの物質に一つの
CAS RN® が付与される

CAS SciFinder の物質情報は CAS 登録番号 (CAS RN®)  で管理される

CAS References
CAS Patents

CAS RN® の付与・管理

同じ乳酸でも⽴体異性体
や水和物で CAS RN は
区別される
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CAS SciFinder で塩や配位化合物は
どのように登録される？
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N
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N
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塩の登録
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大部分の塩は、多成分物質として収録される
塩の登録

成分数

成分 1 : 遊離の酸 (酢酸)
成分 2 : ⾦属 (Na)

成分 1 : 中性の塩基 (エチルアミン)
成分 2 : 中性の酸 (酢酸)
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複数の成分から構成される物質
多成分物質とは

成分1

成分2

2 成分で構成

酢酸カルシウム
＜有機物質の分子式のルール＞
① 有機成分を優先
② 炭素数の多い成分優先
③ 炭素数が同じ場合は、

水素数の多い成分優先
④ 炭素、水素数が同じ場合は、

他の元素のアルファベット順

各成分の分⼦式がピリオドで区切られている
先頭の成分の係数が１

8



© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

「フリーの有機成分＋⾦属」の多成分物質で登録が原則
塩の登録ルール ( 1 ) ⾦属塩*

実際の登録研究者のイメージ

-
+ ●

＊ O, S, Se, Te, N, P, As に結合した水素が⾦属に置換されて⽣成した塩
9

有機成分が 1 種類の場合は多成分
物質として登録され、2 種類以上
の場合は単成分として登録される
(スライド 11 参照)
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「フリーの有機成分＋⾦属」の多成分物質で登録が原則
塩の登録ルール ( 1 ) ⾦属塩*

実際の登録研究者のイメージ

＊ O, S, Se, Te, N, P, As に結合した水素が⾦属に置換されて⽣成した塩

●
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「単成分」での登録
塩の登録ルール ( 1 ) ⾦属塩の例外

＊O, S, Se, Te, N, P, As に結合した水素が⾦属に置換されて⽣成した塩

– 例外１：環状構造

– 例外３：定義*外

– 例外２：有機成分が２種類以上
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多成分物質で登録が原則
塩の登録ルール ( 2 ) ⾦属塩以外

実際の登録研究者のイメージ

– 第１〜３級アミン塩・ピリジニウム塩：中性の酸、中性の塩基

-

+
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多成分物質で登録が原則
塩の登録ルール ( 2 ) ⾦属塩以外

実際の登録研究者のイメージ

– オニウム塩（第４級アンモニウム塩など）：オニウムイオン＋アニオン

Et4N Cl
-+ +

●

– 単成分で登録
例外：塩化アンモニウム
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塩の検索
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登録ルール通りに作図しなくても、⽬的の塩は検索できる
塩の検索 ( 1 / 3 )

CAS SciFinder では作図した構造を幅広く解釈し、⽬的の塩がヒットする

– 電荷は指定しなくてよい

– 陰イオンと陽イオンの割合は指定しなくてよい

どの構造で作図してもヒット
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便利なフィルター
塩の検索 ( 2 / 3 )

– Number of Components フィルター

成分数を限定できる

– Substance Class フィルター
物質の種類で限定できる

多成分物質の塩は
Salt and Compound With 
で限定できる

＊＊ 注意点＊＊
– 単成分の塩は Organic/Inorganic Small 

Molecule に分類され、Salt and 
Compound With に含まれない

– Salt and Compound With には
塩以外も含まれる
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塩の検索 ( 3 / 3 )
様々な検索⽅法が利⽤できる

CAS RN

化学物質名称

化学構造

CAS SciFinder の物質情報

分子式

成分 CAS RN

Sodium acetate

C2H4O2.Na

64-19-7
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名称検索 – 検索画⾯
酢酸ナトリウム（Sodium acetate）を検索する
– ⼊力した物質名は完全一致で検索される

Sodium acetate

物質名で検索
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名称検索 – 回答一覧
物質名で検索した場合、検索対象は「名称」と「Notes」

物質名でヒット

Notes* でヒット

*Notes：索引者が集めた情報や定義
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分子式検索 – 検索画⾯
分⼦式が C2H4O2.Na である物質を検索する

– 各成分の分⼦式はピリオドで区切る

C2H4O2.Na

分⼦式で検索



© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.21

分子式検索 – 回答一覧
分⼦式で検索した場合、標識化合物や構造異性体も回答に含まれる

13C の標識化合物酢酸ナトリウム 酢酸ナトリウム
の構造異性体
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構造検索 – 検索画⾯
酢酸ナトリウムを化学構造式から検索する
– 構造作図画面で原⼦メニューツール をクリックすると周期表が表示される

化学構造で検索
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構造検索 – 回答一覧、絞り込み
構造検索した場合、フリーの有機成分と⾦属の⽐率の異なる物質も回答に含まれる

酢酸ナトリウム( 1 : 1 ) 酢酸ナトリウム( 2 : 1 ) 13C の標識化合物

成分数：2

物質の種類：塩
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成分 CAS RN® 検索 – 検索画⾯
酢酸(64-19-7) を成分に含む塩を検索する

Advanced Search Field
– CAS Registry Number より Component RN を選択
– 成分 CAS RN® を⼊力

成分 CAS RN で検索
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成分 CAS RN® 検索 – 回答一覧、絞り込み
成分 CAS RN®で検索した場合、酢酸を成分に含む多成分物質が得られる

酢酸ナトリウム酢酸とフッ化ナトリウムの塩

– Element フィルター

含まれる元素を限定できる

配位化合物の登録
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基本は単成分として収録し、結合は単結合で示す
配位化合物の登録
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多くが単成分として登録、⾦属と⾮⾦属の結合は単結合の表記が原則
配位化合物の登録ルール

実際の登録研究者のイメージ

Ru

N
NN

N
N

N
Ru

N
NN

N
N

N

2+

単結合

単結合
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配位化合物の検索
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登録ルール通りに作図しなくても、⽬的の配位化合物は検索できる
配位化合物の検索

Ru

N
NN

N
N

N

CAS SciFinder では作図した構造を幅広く解釈し、⽬的の配位化合物がヒットする

– 電荷は指定しなくてよい

– 離して作図すると、同じ配位⼦や⾦属を複数作図しても配位数は指定されない
配位数を指定したいときは結合を作図する

Ru

N
NN

N
N

N

離して作図してもヒット
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便利なフィルター
配位化合物の検索

– Number of Components フィルター
成分数を限定できる

– Substance Class フィルター
物質の種類で限定できる

配位化合物は
Coordination Compound
で限定できる

31

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

塩で登録されている配位化合物

– 成分数：２

– Substance Classes : Salt And Compound With

2 成分で構成

– 各成分の分⼦式がピリオド
で区切られている

– 先頭の成分の係数が１

文献中での記載
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塩として登録されている配位化合物の検索
塩（多成分物質）の登録でも配位化合物 (単成分) を想定した作図で検索可能

実際の登録

– 酢酸パラジウム錯体の例

検索⽤に作図した構造

＊＊ 注意点＊＊

– 電荷は指定しなくてよい
– 陰イオンと陽イオンの割合は

指定しなくてよい

33

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.34

検索例
フェロセンを化学構造式から検索する

– 配位⼦と⾦属を結合で結ばなければ、 同じ配位⼦や⾦属を複数作図しても
配位数は変わらず検索結果も同じになる

化学構造で検索
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構造検索 – 回答一覧、絞り込み
配位⼦と⾦属を離して作図すると、割合を指定しない検索となる

成分数：1

フェロセン
配位⼦：⾦属 (2 : 1)

物質の種類：配位化合物

配位⼦：⾦属 (3 : 2) 配位⼦：⾦属 (1 : 1)

Number of References: Descending で
並べ替えると、文献で報告が多い物質
から確認できる
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(参考) 配位子と⾦属の割合を指定した検索
配位⼦と⾦属を単結合で結ぶと割合を指定できる

化学構造式

配位⼦：⾦属 (2 : 1)

配位⼦：⾦属 (2 : 1)

配位⼦と⾦属を結ぶ結合
は１か所で良い

*Substructure を選択した場合は部分構造検索のため、
配位⼦が 2 個以上結合した回答も得られる
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(参考) テンプレートツール
いくつかの配位⼦はテンプレートに登録されており、構造を簡単に作図できる

② 作図画面上でクリック

① ⽬的の構造を選択

0120-003-462 (平日 9:00-17:00)

support@jaici.or.jp

JAICI ヘルプデスク
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Thank you

@CASchemistrylinkedin.com/company/cas

Connect with us at cas.org


