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構造検索のタイプ / 構造検索のタイプによる回答の違い
構造検索のタイプ
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化学構造検索を⾏うと、3 つの検索タイプでの構造検索が同時に実⾏される
構造検索のタイプ

• 完全⼀致検索の回答

• あらゆる置換基を許容
した物質

• 完全⼀致検索の回答

• アルゴリズムを基に
判断した類似構造

化学構造式

As Drawn
完全⼀致

Substructure
部分構造

Similarity
類似構造

OH

OH

OH
• 同位体を含むもの

• 異性体

• 多成分物質
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構造検索のタイプによる回答の違い
特長検索タイプ

• 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
• 可変原子や R グループなどの可変構造質問式を利⽤できる

As Drawn
(完全⼀致検索)

• 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

• 可変原子や R グループなどの可変構造質問式を利⽤できる

Substructure
(部分構造検索)

• 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 : 6-5 員環を作図して、6-6 員環が得られることもある)

Similarity*
(類似性構造検索)

* Tanimoto アルゴリズムに基づき類似性スコアを計算する
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部分構造検索の回答には、作図した構造が環の⼀部になるものも含まれる
【参考】 Substructure (部分構造検索)

化学構造式 得られる回答の例

のノードが鎖の⼀部になる のノードが環の⼀部になる

の結合が環の⼀部になる

鎖結合が環の⼀部になることを禁止する場合は
Lock Ring ツールを使⽤する (スライド 30)



包括的な回答集合を作るしくみ / 作図通りの構造に限定する方法
フィルターの紹介

構造検索の TIPS
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完全⼀致検索、部分構造検索では、下記のような物質が回答に含まれる
構造検索結果に含まれる回答

• ⽴体異性体

• 互変異性体
(ケトーエノール異性を含む)

• 双性イオン

• 電荷をもつ化合物

• ラジカル、ラジカルイオン

• 同位体元素を含む物質

• 混合物、塩

• 配位化合物

• 原料モノマーの構造が
⼀致するポリマー

化学構造式

完全⼀致検索で得られる回答の例

作図通りの構造

ラジカル

⽴体異性体

同位体
元素を含む

互変異性体

双性イオン



© 2026 American Chemical Society. All rights reserved.9

⾦属原子との結合位置が異なる物質、⾦属原子との結合がない物質も含めて検索
例：⾦属を含む構造質問式

化学構造式

完全⼀致検索で得られる回答の例
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ChemDraw Professional からの直接検索
ChemDraw Professional v18.2 以降では直接検索が可能

Add-ins からも検索可能

検索結果

検索タイプを選択
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Analyze Structure Precision フィルターを利⽤する
作図通りの構造に限定する方法

構造作図どおりの検索で
得られた回答
互変異性体や双性イオン

Conventional Results に含まれる回答の例

Tautomers and Zwitterions に含まれる回答の例

作図通りの構造
⽴体異性体*

互変異性体 双性イオン

同位体元素を含む物質、原料モノマーの構造が⼀致する
ポリマー等も回答に含まれる

* 作図通りの⽴体構造を持つ物質に指定したい場合は
EZ 結合を使⽤する (スライド 46)
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Filter by と Exclude
フィルターのモード

ポリマーを除く (Exclude)
同位体元素を含まない物質に限定 (Filter by)

Filter by : 限定条件
Exclude  : 除く条件



0120-003-462 (平日 9:00-17:00)

support@jaici.or.jp

JAICI ヘルプデスク

© 2026 American Chemical Society. All rights reserved.

Thank you

@CASchemistrylinkedin.com/company/cas

Connect with us at cas.org
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