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無機化合物検索の基本 

 

無機化合物の登録例 

 

■ 無機化合物は，化学量論的な組成を持つ物質と持たない物質が収録されている．さらに手作業

登録された無機化合物もある．  

 

・  化学量論的な組成を持つ物質  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

・  化学量論的な組成を持たない物質は，下記のように区別される．  

 

 区別する観点  

表形式無機化合物  構成元素・組成比  

合金  構成元素・重量% 

鉱物  組成比・結晶構造  

 

- 表形式無機化合物  

 

 表形式無機化合物とは，結合表が作成できない無機化合物を指す．  

たとえば構造が不明である，独立の分子としては存在しない，三次元格子構造を持

つ，あるいは組成比が非整数ないしは範囲で表されている不定比化合物である．  

 

 表形式無機化合物の例  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

構成元素・組成比により区別  
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- 合金の例  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

- 鉱物の例  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

・  手作業登録された物質  

 

- 手作業登録された物質とは，通常の処理で結合表を作成できないような構造を持つ．  

i. 構造は完全に知られているが，CAS 登録システムで処理できないもの．  

ii. 構造が未知，または一般的にしか知られていないもの．  

iii. 完全な構造の知られた成分と，構造が未知ないし一般的にしか知られていない成分と

から成る多成分物質．  

 

- 手作業登録された無機化合物の例  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

結晶構造により区別  

酸化アルミニウム 
 名称と分子式のみ

収録されている 

構成元素・重量% により区別  

酸化モリブデン 
 名称のみ収録され

ている 

銅合金  
 名称が収録されている 

ルチル型  アナターゼ型  

分子式あり 

分子式不明  

分子式不明  
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無機化合物の検索手順 

 

■ 無機化合物は，様々な登録形式が考えられるため，「化学物質名称検索」  「構造検索」  

 「分子式検索」  を併用する．  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

無機化合物の基本的な検索例 

 

■ 検索例  : アルミナ (alumina or aluminum oxide) を調査する．  

 

 

 

 

 

 

1. 化学物質名称検索   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Alumina or “Aluminum oxide” 

化学物質名称検索  構造検索  分子式検索  

Combine 機能でまとめる 

網羅的に検索するには，下記  1～3 の検索を，それぞれ保存  (Save) し 

Combine 機能でまとめる 

多くの物質がヒットするが，物質名称が 
ヒットしているものを選択する 
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2. 構造検索

3. 分子式検索

構成元素を作図し 
構造検索を実行する 

成分数で 1，2 成分で絞り込むことで 
描いた元素のみ (H は除く) に限定できる．  
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4. 1～3 の検索で Save した検索を Combine 機能でまとめると網羅的な結果になる．  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

* Save, Combine 機能の詳細は「CAS SciFindern 検索ガイド」  および「Combine 機能」を参照  

CAS SciFindern 検索ガイド  https://www.jaici.or.jp/scifinder-n/ref/sfn.pdf 

Combine 機能    https://www.jaici.or.jp/scifinder-n/ref/sfn_combine.pdf 

 

回答例  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

文献数が多い 1344-28-1 は
構造検索ではヒットしない 

鉱物の登録  
 

フィルターの成分数で 1，2 成分で絞り込
むことで描いた元素のみに限定できるが 
H は除けないためノイズが含まれる 

← 分子式検索   

← 物質名称検索  

← 構造検索  
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構成元素種を指定した無機化合物検索 

 

 

① すべての構成元素が特定できている場合  

構成元素を作図し，検索実行後，完全一致検索の結果より「Number of Components」で 

   成分数を限定する．  

 

② 一部の構成元素のみ特定できている場合  

構成元素を作図し，検索実行後，完全一致検索の結果を確認する．  

 

■ 検索方法  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

① すべての構成元素が特定できている場合  ② 一部の構成元素のみ特定できている場合  

選択しない 

（あるいは全てをチェック）  

成分数  2, 3 にチェック 

構成元素が一致する化合物のみ 
① の回答に加え，別の構成元素を

含む化合物も得られる 

さらに，元 素 を限 定したい場合

は，P.8 の絞込み検索を参照  

構成元素を作図する 

 

完全一致検索の結果を確認  
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 参考  : 絞込み検索   

 

■ 絞込み例  : 前ページの ② の結果に対して，さらに Ru を含む物質に限定する．  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

構造作図画面に Ru を追加し，構造検索を
実行する 
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構成元素の収録方針 

 

構成元素の収録方針 

 

■ 表形式無機化合物では組成比が 0.005 より大きい場合，合金では 0.05 重量% より大きい場

合構成元素を物質情報に収録している．  

 

・  表形式無機化合物では，組成比  0.005 以下，合金では 0.05 重量% 以下の微量元素は構

成元素には収録されない．  

 

  単位  収録条件  表示上の最小値  

表形式無機化合物   組成比   0.005 より大きい *1 0.01 

合金  重量%  0.05% より大きい *2 0.1 

*1 x が 0.005<x<0.015 の範囲内の時に 0.01 となる．  

*2 x が 0.05<x<0.15 の範囲内の時に 0.1 となる．  

 

例  ：  複合酸化物  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

例  ：  合金  
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複合酸化物の検索 

 

■ 複合酸化物  (金属元素を複数含む酸化物 ) の構造検索は，P.7 の方法で行う．  

 

・  検索例  : Fe, Mn, Ni を含む複合酸化物を検索する．  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

① すべての構成元素が特定できている場合  ② 一部の構成元素のみ特定できている場合  

選択しない 

（あるいは全てをチェック）  
成分数  4 にチェック 

構 成 元 素 ・ 組 成

比により区別  

組成比が不明な

場合は X で 

収録される 

① の回答に加え，別の構成元素を

含む複合酸化物も得られる 

酸素も含めて構成元素を作図

 

 

完全一致検索の結果を確認  
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合金の検索 

 

■ 合金の構造検索は，P.7 の方法で行う．  

 

・  合金とは，金属と他の金属，非金属，ガス，非金属化合物との混合物である．  

・  検索例  : Ag, Cu, Sn を含む合金を検索する．  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

① すべての構成元素が特定できている場合  ② 一部の構成元素のみ特定できている場合  

成分数  3 にチェック 

合金に限定する 

選択しない 

（あるいは全てをチェック）  

合金に限定する 

構 成 元 素 ・ 重 量 % 
により区別  

重 量 % が不 明 な
場合は  X で収録
される 

① の回答に加え，別の構成元素を

含む合金も得られる 

202109 

構成元素を作図する 

 

完全一致検索の結果を確認  
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