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構造作図画面の説明
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Draw ボタンをクリックすると、構造作図ツールが起動
構造作図画面の説明

作図画面の切り替え
CAS Draw / ChemDoodle (タッチパネル対応)

拡大 / 縮小

インポート

エクスポート

Undo (直前の操作の取り消し)

Redo (取り消した操作のやり直し)

CAS RN 等からの構造呼び出し
(詳細はスライド 36)
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ツールパレット一覧 ( 1 / 2 )
投げ縄ツール

ペンシルツール

原子メニューツール

X メニューツール

R グループ結合点ツール

正電荷ツール

繰り返しグループツール

可変置換位置ツール

Lock Atoms ツール

反応ロールツール*

反応サイトツール*

* 反応検索で使用するツール ( 参照： https://seminar.jaici.or.jp/doc/sf_reaction.pdf )

選択ツール

消しゴムツール

ショートカットメニューツール

R グループメニューツール

テンプレートツール

負電荷ツール

鎖ツール

Lock Ring

回転

原子マッピングツール*

反応矢印ツール*

回転

反転
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ツールパレット一覧 ( 2 / 2 )

炭素

酸素

窒素

ハロゲン選択ツール (Cl, F, Br, I )

単結合

⽴体結合選択ツール

シクロペンタン

シクロヘキサン

シクロヘプタン

水素選択ツール (H, D, T)

硫⻩

リン

ケイ素

結合選択ツール

EZ 結合

シクロペンタジエン

ベンゼン

3 – 15 員環作図ツール

二重結合

三重結合

不定結合
(結合次数は問わない
詳細は スライド 17 )



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
特徴検索タイプ

– 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

化学構造式 得られる回答の例

ポイント
鎖結合は環の一部になる物質もヒットする。
鎖結合が環の一部になることを禁止したい場合は
Lock Ring ツールを使用する (スライド 30)

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



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

構造検索のしくみ
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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
包括的な回答集合を作るしくみ

– 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

– 混合物、塩

– ラジカル、ラジカルイオン

– 同位体元素を含む物質

– 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
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⾦属原子が他の位置に移動した物質、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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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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回答から同位体元素を含むもの、ポリマーを除く際はフィルターを活用
フィルターの紹介

– 同位体元素を含むものを除く

– Filter by : 限定条件

– Exclude  : 除く条件

– ポリマーを除く – 成分数で限定する

便利な構造作図ツールの紹介
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結合選択ツール
結合次数を指定せずに作図したい場合は不定結合を使用する

化学構造式

得られる回答の例
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特定の元素を作図できる
原子メニューツール

重水素も作図可能
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主要な官能基や保護基を簡単に作図できる
ショートカットメニューツール

保護基の構造は
カーソルを合わせると
確認できる

ポイント
ショートカットの Ph を使用して Substructure 検索すると、ベンゼン環に置換基が
付かない回答 (C6H5-) のみが得られる。 置換基がついたベンゼン環の回答も検索したい
場合はショートカットを利用せず、ベンゼン環を作図する。

同じもの 同じもの
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特定の元素ではなく、可変ノードや一般式グループを作図できる
X メニューツール ( 1 / 2 )

内容定義記号
ハロゲン一般 (F，Cl，Br，I，At) Any halogenX

⾦属一般 (Ar，As，At，B，Br，C，Cl，F，
H，He，I，Kr，N，Ne，O，P，Rn，S，Se，
Si，Te，Xe 以外の元素)

Any metalM

H 以外の原子Any atom except HA

C，H 以外の原子Any atom except C or HQ

炭素鎖 (デフォルトでは無置換炭素鎖*)Any carbon chainAk

環 （Cy = Cb + Hy）Any cycleCy

炭素環Any carbocycleCb

ヘテロ環Any heterocycleHy

* Lock Atoms ツールを使用すると置換基を許容する Ak も作図可能
(スライド 32-33 参照)
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(例) X と作図すると、ハロゲン一般 (F，Cl，Br，I，At) をまとめて検索できる
X メニューツール ( 2 / 2 )

化学構造式

得られる回答の例
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１つのノードに複数の原子、ショートカット、可変原子、フラグメントを指定
R グループメニューツール ( 1 / 2 )

R グループの選択
最大 20 個の R グループ (R1-R20) を指定可能

⼊力ボックス
各 R グループに最大 20 項目 (原子、可変原子、
ショートカット、フラグメント) の値を指定可能原子

可変原子
ショートカット
フラグメント フラグメントを作図していない場合や

Fn ツールで結合点を指定していない
場合には、No Fragments Available と
表示され展開できない
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ペンシルツールで R1 を作図すると、定義したものをまとめて検索できる
R グループメニューツール ( 2 / 2 )

化学構造式 得られる回答の例
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R グループ結合点ツール
作図した構造に結合点を指定する（R グループに追加する）

一つのフラグメントに複数の結合位置を指定すると
指定した位置のどこかで結合する」
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繰り返しグループツール ( 1 / 3 )
繰り返し単位を含む構造* をまとめて作図できる

– 操作方法

① 繰り返し部分を含めて
基本骨格を作図し、 を
クリックし、繰り返し部分
をドラッグする

② 作図画面上部のボックスに繰り返し数を⼊力して
「Apply」 をクリックする

* ポリマーの繰り返し単位 (重合度) を指定するためのツールではない

結合点

繰り返しグループには
結合点が 2 つ必要

結合点が一つしかない場合は
繰り返しの指定はできない
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繰り返しグループツール ( 2 / 3 )
環上のノードや R グループも含めることができる

化学構造式 得られる回答の例

ポイント
– 繰り返しの範囲は 0〜20 を指定できる
– Ak のみを 2 回以上繰り返す指定はできない

– ⽴体結合は指定できない
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繰り返しグループツール ( 3 / 3 )
繰り返し単位の間の結合次数は、両側の結合次数が影響する

化学構造式 得られる回答の例

結合次数が同じ (単結合) 繰り返し単位間の結合も単結合に指定される

化学構造式 得られる回答の例

結合次数が異なる 繰り返し単位間の結合は不定結合に指定される
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可変置換位置ツール ( 1 / 2 )
環または 1 つの環系に対して、置換基の可変な結合位置を指定する

– 操作方法

① 基本骨格と置換基を離して作図し、
を選択し、置換基をクリックして

結合位置までドラッグする

② ①の操作を繰り返し、結合位置を
複数 (2 箇所以上) 指定する
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可変置換位置ツール ( 2 / 2 )
(例) o-, m- , p- クレゾールをまとめて検索する

化学構造式 得られる回答の例

ポイント
– 各置換基の結合先は 20 箇所まで指定できる
– 置換基の結合先として指定できるのは、1 つの環系上のノードのみ
– 置換基の結合先にショートカット、⾦属原子、M, Ak, Cb, Cy, Hy, 繰り返しグループ内の原子は指定不可
– 二つ以上の置換基が結合する場合は、置換基を必要な数だけ作図して、それぞれに可変置換位置を

指定する
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Lock Ring ツール ( 1 / 2 )
環の縮合を禁止する、もしくは鎖結合が環の一部になることを禁止する

– 操作方法

孤⽴を指定したい環にカーソルを
合わせてクリックする

環の一部になることを禁止したい
鎖結合をクリックする

環の孤⽴を指定すると、
環結合が太線で表示される

デフォルトでは鎖結合が環の一部に
なることが許容されている
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Lock Ring ツール ( 2 / 2 )

化学構造式 得られる回答の例

化学構造式

除かれる回答の例

得られる回答の例 除かれる回答の例
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Lock Atoms ツール ( 1 / 2 )
特定のノードへの置換基の追加を禁止する

– 操作方法

置換基の追加を禁止したいノードに
カーソルを合わせ、クリックする

置換基の追加を禁止したノードは
四角枠で囲まれる

– 参考 : 特定の位置に置換基を指定

特定の位置に置換基があると
指定したい場合は X メニューツール
の A ( H 以外の原子 ) を使用する

A の位置に必ず置換基がある
という指定になる
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Lock Atoms ツール ( 2 / 2 )

得られる回答の例

化学構造式 得られる回答の例

例) Ak (炭素鎖) はデフォルトでは無置換炭素鎖になっている

化学構造式

回答の構造情報を利用した作図 / CAS RN 等を使った構造の呼び出し
ChemDraw など他のツールの構造を使った検索 /テンプレートツール

構造情報の活用
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回答の構造情報を利用した作図
物質 / 反応検索結果の構造図をクリックし、 Edit Structure を選択する

クリック
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CAS RN 等を使った構造の呼び出し
構造作図画面右上のテキストボックスに CAS RN 等を⼊力する

CAS RN®、SMILES、InChI から 構造を呼び出す

– 他ツールで作図した構造を SMILES 形式
または InChI 形式で保存することで
CAS SciFinder で呼び出すことも可能

BIOVIA Draw
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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

構造全体を選択してクリック

検索タイプを選択

クリック

検索結果

ChemDraw Professional 

CAS SciFinder 
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テンプレートツール ( 1 / 2 )
アルカロイド、アミノ酸などテンプレートに登録された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
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テンプレートツール ( 2 / 2 )
作図した構造を My Template として保存可能

My Template に保存

他のツールで作図した構造も
.cxf 形式でアップロード可能

⽴体情報を含む構造の検索
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検索式で⽴体を指定しない場合、回答には⽴体異性体が含まれる
CAS SciFinder の構造検索

検索式

⽴体情報なし

(R,R)絶対配置 (S,S)相対配置 (S,S)絶対配置

(S,R)相対配置
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⽴体結合選択ツール
⽴体を指定して検索すると、Stereochemistry フィルターが有効になる

検索式

(S,S)絶対配置

Absolute Stereo Match
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絶対配置 (Absolute Stereochemistry) と相対配置 (Relative Stereochemistry) の登録がある
絶対配置と相対配置

相対配置絶対配置

絶対⽴体配置とは
– 不⻫中⼼を構成する置換基や原子の

空間的配置が明確になっている物質

相対⽴体配置とは
– 複数の不⻫中⼼がある場合に、

それぞれの絶対配置の相対的関係のみが
分かっている物質

– rel-(1R, 2S)と表示されている物質は、
絶対⽴体配置が (1R, 2S) または (1S, 2R)
の両方の可能性がある
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– Absolute Stereo Match
作図した通りの⽴体配置が絶対的に一致する構造

– Absolute Stereo Mirror Image
作図した絶対配置の鏡像異性体

– Relative Stereo Match
作図した通りの⽴体配置が相対的に一致する構造

– Stereo that Doesn’t Match Query
作図した通りの⽴体配置が一致しない構造

– No Stereo in Answer Structure
⽴体情報を持たない構造

Stereochemistry フィルター
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Stereochemistry を指定した時の回答例

検索式

Absolute Stereo Match Absolute Stereo Mirror Image

Relative Stereo Match Stereo that Doesn’t Match Query No Stereo in Answer Structure
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EZ 結合
⽴体を指定して検索すると、Stereochemistry フィルターが有効になる

– 操作方法 – 得られる回答

作図通りの
⽴体構造

作図と一致しない
⽴体構造

⽴体情報を
持たない物質

EZ 結合のアイコンを
クリックし、⽴体を
指定したい結合を指定する

EZ を指定すると、
二重結合の上に
EZ の文字が表示される



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
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