
 

CAS Newton 概要 
CAS SciFinder® 



自然言語で質問できる、研究者向け会話型 AI エージェント
CAS Newton とは
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• 日本語を含む多言語に対応した会話型 AI

• 自然言語を使って膨大な CAS の
データベースを検索可能

• データ探索や整理の⼿間を軽減

• 追加質問による深掘りにも柔軟に対応

※CAS Newton は、CAS SciFinder に収録されている CAS が作成した⾼精度なコンテンツのみを検索対象としており、
外部の情報は⼀切使⽤していません。また、お客様が⼊力された情報が 学習に利⽤されることは⼀切ありません。

CAS Newton の特長
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化学構造と組み合わせた質問が可能

CAS による⼈⼿の索引を
活⽤した AI 検索結果

検索結果や物質の詳細を
CAS SciFinder で表示できる



検索例 ①：合成系研究者向け
BUCHWALD–HARTWIG 反応における Pd 触媒の検討
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検索例

• ⾼収率が報告されているパラジウム触媒の検索
• 反応条件の確認
• カタログ情報の検索
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下記 Buchwald-Hartwig 反応のパラジウム触媒を検討する
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⾼収率が報告されているパラジウム触媒の検索
検索の流れ

化学構造と組み合わせての質問も可能
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反応条件の確認とカタログ情報の検索
検索の流れ
• 反応条件の確認 • カタログ情報の検索

CAS SciFinder へのリンク

CAS SciFinder へのリンク



検索例 ②：メディシナルケミスト向け
HER2 阻害剤に有効な分子骨格の検討
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検索例

• 論⽂で報告されている HER2 阻害剤の分子骨格の解析
• それぞれの分子骨格のメリット・デメリットと選択性向上に寄与する置換基や置換位置の解析
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HER2 阻害剤に有効な分子骨格を解析し、具体的に報告されている物質を検索する

• 検索した論⽂に記載のキナゾリン骨格を持った物質の抽出
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HER2 阻害剤の分子骨格の解析
検索の流れ

CAS SciFinder へのリンク

回答の続き

解析の結果、HER2 阻害剤の分子骨格としてキナゾリンが⾒つかった → 次スライド
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検索した論⽂に記載のキナゾリン骨格を持った物質の抽出
検索の流れ

• CAS SciFinder で検索結果を確認



検索例 ③：材料系研究者向け
撥⽔・撥油性に優れた PFAS 代替ポリマーの検討
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検索例

• PFAS 代替ポリマーの検索
• 性能 (撥⽔・撥油性) による限定
• 特定の PFAS 代替ポリマーの合成方法の検索
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撥⽔・撥油性に優れた PFAS 代替ポリマーを検討する
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PFAS 代替ポリマーの検索
検索の流れ

化学構造と組み合わせて質問

…
…

CAS SciFinder の物質情報

CAS SciFinder の⽂献情報
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性能による⽐較と合成法の検索
検索の流れ
• 性能 (撥⽔・撥油性) による限定 • 特定の PFAS 代替ポリマーの合成方法の検索

反応の出典⽂献へのリンク…

CAS SciFinder へのリンク…
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