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CAS SCIFINDER の概要
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研究をする上で重要なこと

‧ 新規性

網羅的な先⾏技術の検索

‧ 信頼性

正確なデータ収集と適切な実験設計

‧ 効率

適切な⽅法で迅速に結果を出す

膨⼤な情報の中から欲しい情報を⾒つけ出す
研究における情報の必要性
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CAS SciFinder とは
CAS の作成する研究者向けの情報検索ツール

化学物質文献 試薬カタログ反応

世界中の論文、特許情報
⼈⼿による主題と化学物質索引

CAS 登録番号 (CAS RN®) の
付与された 2 億 9,500 万件
以上の物質情報

1 億 5,200 万件以上の有機化学
反応情報

55
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原報 (⼀次資料) の要点をまとめた資料 (⼆次資料) 
CAS SciFinder の文献情報

タイトル

抄録（Abstract）

ジャーナル名、著者名、
所属機関名など

索引
主題、物質、反応情報など

世界 50 以上の言語の⽂献の⼆次情報
を英語で作成し収録

CAS SciFinder の⽂献情報 ⼆次資料のメリット
‧ ⽂献の内容を迅速に把握できる

‧ 原報を読むべき⽂献かどうかを判断しやすい

‧ 要点に基づいた検索が可能
‧ ノイズが少なく、必要な情報が⾒つけやすい
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CAS のアナリストが、著者や発明者が
強調している点、⽂献の主題に関わる
概念や化学物質などを索引
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CAS SciFinder の物質情報

カタログ その他物質情報の収録源

物質情報は CAS RN® で管理され、収録数は世界最⼤の2.9億以上

CAS References
CAS Patents

CAS RN® の付与・管理

‧ CAS RN®
‧ 物質名称
‧ 化学構造式
‧ 物性値、スペクトル情報など
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CAS SciFinder の反応情報
合成的に意義のある反応を収録

文献情報 反応情報原文献

合成的に意義がある？

Yes

生成物反応物
試薬
触媒
溶媒
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市販化学物質製品のカタログ情報を検索可能
CAS SciFinder のカタログ情報

日本の業者や
代理店に限定

回答⼀覧画面
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文献

化学物質 反応

試薬カタログ

製剤配合・分析⼿法マルクーシュ構造

CAS SciFinder の特長
索引を基に相互の情報を紐づけた的確で効率的な検索が可能

10



© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

CAS 製品の導入実績
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1. https://www.pharmexec.com/view/2024-pharm-exec-top-50-companies
2. https://www.chemanalyst.com/ChemAnalyst/ChemicalManufacturers
3. https://www.shanghairanking.com/rankings/gras/2024/RS0103
4. https://www.wipo.int/edocs/pubdocs/en/wipo-pub-941-2023-en-world-

intellectual-property-indicators-2023.pdf

CAS のデータベースはその分野の専⾨家によって作成され、品質管理が⾏われており、
世界の化学‧製薬企業、⼤学、政府機関、特許庁によって利⽤されている
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ライセンス（利⽤規約）を守る

CAS SciFinder のご利⽤について

• 必ず自分の Username (Login ID) で利⽤する

• 入手した情報の共有は最小単位の同⼀研究グループ内でのみ

• データのダウンロードは、1 ⼈あたり累計 5,000 件を超えないようにする

• 短時間の⼤量ダウンロードはしないようにする
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CAS SciFinder へのアクセス
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‧ Login URL
https://scifinder-n.cas.org/

自身の Username 
パスワードでログイン

利⽤にはユーザー登録が必要
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検索初期画⾯
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検索項⽬
プロジェクト

検索履歴
保存
ダウンロード

直近の検索履歴



REFERENCES（文献）検索
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検索の流れ
‧ キーワード検索：long covid (新型コロナウイルス感染症の後遺症)

‧ 絞り込み：Search Within Results「Diagnosis (診断)」

‧ 解析：Concept

新型コロナウイルス感染症の後遺症として多く診断されている症状を調査する
検索例 ①

下記のうち、⽂献報告数が最も多い症状は？
‧ 嗅覚障害 (Anosmia)

‧ 疲労 (Fatigue, biological)

‧ 呼吸困難 (Dyspnea)

‧ 頭痛 (Headache)
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検索項⽬で References を選択し、キーワード (long covid) を入力する
文献検索画⾯

研究内容に関するキーワード

著者名、雑誌名、所属機関名等
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Filter by Search Within Results に Diagnosis と入力し、回答を絞り込む
文献検索の回答⼀覧画⾯

キーワードでの絞り込み

限定 除外

発⾏年

回答の並べ替え

被引⽤回数

Diagnosis
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Concept (主題となるキーワード) を解析し、報告数の多い症状を確認する
検索結果の解析

下記の症状の中で、⽂献で
多く報告されているのは？
‧ 嗅覚障害 (Anosmia)

‧ 疲労 (Fatigue, biological)

‧ 呼吸困難 (Dyspnea)

‧ 頭痛 (Headache)

嗅覚障害
疲労

呼吸困難

頭痛
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⽂献のタイトルをクリックすると詳細ページが開く
文献情報の確認

検索⼀覧画面

⽂献情報の詳細
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文献情報の詳細画⾯
タイトル

著者名

抄録
(内容の要約)

雑誌名等の情報

約40％の⼈々が、嗅覚や味覚の喪失、
疲労、咳、痛みなどの症状を経験

嗅覚障害

新型コロナウイルス
感染症の後遺症

主題となるキーワード

重要な化学物質

疲労

ACE2
新型コロナウイルスが
細胞内に侵入する際の受容体

メラトニン
後遺症の治療薬として
検討されている

…

…

主題となるキーワード

診断
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原報の入⼿方法 – 雑誌論文の場合 -
原報（フルテキスト）は Full Text リンクから入手可能

• In house resource リンク

リンクリゾルバへのリンク
(設定があれば表示される)

• DOI

出版元のページリンク

• View all Sources

原⽂献へのすべてのリンク



SUBSTANCES （物質）検索

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.24

検索の流れ
‧ 物質名検索：Caffeine

‧ 詳細情報の確認

カフェインの化学構造、CAS RN® および融点を確認する
検索例 ②
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CAS 登録番号 (CAS RN®) とは

⽴体異性体 標識化合物
塩・⽔和物

⼀つの物質に⼀つの
CAS RN® が付与される

CAS RN® は化学物質の識別番号

乳酸 (Lactic acid) の CAS RN は 50-21-5

同じ「乳酸」でも
別物質として登録
されるものもある
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検索項⽬で Substances を選択し、物質名 (caffeine) を入力する
物質検索画⾯

物質名

分子式、物性値等

化学構造
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物質名で検索した場合、検索対象は「名称」と「Notes」
物質検索の回答⼀覧画⾯

Notes* でヒット

物質名でヒット

* Notes: 索引者による補⾜情報
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CAS RN® をクリックすると詳細ページが開く
物質情報の確認

検索⼀覧画面 物質情報の詳細
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物質情報の詳細画⾯
CAS RN®

化学構造式
分子式

化学物質名

基本物性値

融点→

実測物性値
実測スペクトル

予測スペクトル
予測物性値

薬理学的データ
ADME
毒性

有害性の区分を表すピクトグラム

…
…
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下記の化合物の名称を確認する
検索例 ③
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作図した通りの物質は As Drawn (完全⼀致検索)  で確認する
物質検索の回答⼀覧画⾯

完全⼀致検索

←化学物質名

回答の絞り込み

⽴体異性体
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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



REACTIONS （反応）検索
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ロキソプロフェンの合成⽅法を調査する
検索例 ④

検索例 ③ の物質検索結果 反応検索の結果

ロキソプロフェンの
役割を生成物に指定

ロキソプロフェンの
反応情報が得られる
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反応情報はスキームごとに表示される
反応検索の回答⼀覧画⾯

収率

反応
ステップ数

限定 除外

反応物
生成物
(ロキソプロフェン)

試薬
触媒
溶媒 出典⽂献

反応ステップ数 / 収率

市販の有無
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反応情報はスキームごとに表示される
反応検索の回答⼀覧画⾯ (絞り込み)

限定 除外

市販されている…

出発物質が市販
されているもの

反応物
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詳細は View Reaction Detail で確認する
反応情報の確認

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.38

詳細画面では反応の全ステップのスキームを確認できる
反応情報の詳細画⾯

全ステップのスキーム
原報に記載の実験項情報
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検索初期画面から検索を始める場合
(参考) Reaction Search

CAS RN® から
構造を呼び出し可能

反応ロール (役割) が
自動的に付与される
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(参考) CAS Retrosynthesis (逆合成解析機能) とは
⽬的物質を効率的に合成する経路を自動で⽴案する機能
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技術資料‧動画はこちら
反応部位や反応に関与しない
結合といった解析条件の設定

多段階のルートを解析

⽴体を考慮

予測反応を含めた解析で
新規化合物の解析にも対応



便利な機能
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回答の保存（Save）
検索式等の保存やアラート登録が可能

検索式の保存 選択した
回答の保存

全回答の保存

アラート頻度

メールアドレス
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選択した⽂献、物質をプロジェクト単位で管理可能
プロジェクト機能

新規プロジェクト
として登録

既存プロジェクト
として登録

選択した複数のレコード
をプロジェクトに登録

レコード 1 件を
プロジェクトに登録
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作成したプロジェクトを他のユーザーに共有可能

共有先のユーザーの
役割を指定

プロジェクト共有機能
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JAICI (You)

プロジェクトの
保存先

プロジェクトの
編集‧共有等

JAICI
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検索結果は他のユーザーと共有可能
回答の共有

リンクをメールで共有
CAS SciFinder から直接送信

URL をコピー
URL をクリップボードにコピー
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検索結果は様々な形式でダウンロード可能
回答のダウンロード

‧ ⼀⼈当たりの保存件数 5,000 件を超えないようにする
‧ 短時間での⼤量ダウンロードをしない
‧ 情報共有は最小単位の同⼀研究グループ内のみ
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CAS SciFinder は、科学関連の研究情報を効率的に検索できる
まとめ

‧ 世界中の科学関連の研究情報を検索
物質科学領域の研究情報を的確かつ網羅的に調べることができる

• 高品質なデータ
信頼できる情報源から専⾨家が情報を抽出することで、再現性の高い検索を実現

‧ 多様な検索機能
キーワードや化学構造を使った柔軟に検索できる

‧ 関連情報へのスムーズなアクセス
物質の情報から合成法や条件、試薬カタログ情報など欲しい情報がすぐに確認できる

0120-003-462 (平日 9:00-17:00)

support@jaici.or.jp

JAICI ヘルプデスク

ユーザーマニュアル

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


