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2024 年後半の強化のまとめ
CAS SciFinder®

各検索の強化
– References（文献）の強化

– Substances （物質）の強化

– Reactions（反応）/ CAS Retrosynthesis (逆合成解析) の強化

– Supplier (試薬カタログ) の強化

テキスト検索の強化
– 自然言語サポート

– ユーザーの意図を認識

– 直観的な画面表示

まとめ

本日の内容



2024 年 7 ⽉〜 2024 年 12 ⽉
各検索の強化

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

References の強化

時期強化内容
2024/8CAS Lexicon の強化
2024/8検索結果のダウンロードの強化

2024/9回答の表示順がユーザーごとに最適化

2024/10Are You Looking for References? の搭載
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CAS Lexicon の強化

各タームに含まれる
キーワードも表示される

COVID-19  と COVID-19 の下位語
(Long COVID) を検索に使⽤した

統制語
上記の統制語の下位語

(検索履歴)

OR 統制語
上記の統制語の下位語

AND 統制語
上記の統制語の関連語

CAS Lexicon を使って検索した際、検索に使ったすべてのタームが Search History (検索履歴) 
ページおよび検索履歴のダウンロードファイルに含まれるようになりました
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検索結果のダウンロードの強化

– 文献検索結果のダウンロード⽅法 – ダウンロードされたデータ

Reactions をチェック

PDF または
RTF 形式を選択

ダウンロードファイルには、
反応スキームではなく CAS SciFinder の
反応レコードへのリンクが含まれる

反応情報
反応情報

CAS SciFinder の反応レコード

References 検索の結果をダウンロードする際、反応情報 (Reactions) を
含めたダウンロードが可能になった
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文献検索の Relevance (関連度) がユーザーの検索履歴に基づいて判断されるように
回答の表示順がユーザーごとに最適化

(参考) 文献検索における関連度の指標
– ヒットした検索語の数

– 検索語の記載位置

– 被引⽤回数

– ヒットした回答中の被引⽤回数

– ユーザーの検索履歴

等々

ポイント
– 最近の検索傾向に基づき、ユーザーの関⼼分野に

一致する回答が上位に表示される
– 得られる回答数には影響しない
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Substances の強化

時期強化内容
2024/7Polymer Class フィルター追加
2024/9テキスト検索の強化

2024/11分⼦式検索の強化
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Polymer Class フィルターの追加
特定の種類のポリマーを検索する際、迅速かつ効率的な絞り込みが可能に

Polymer Class
( ポリマー分類用語 )

– ポリマーのレコード例 – 物質検索の回答一覧画面
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( HO2C – CH2 – CH2 – CO2H .  HO – CH2 – CH2 – NH2 )x

( HO2C – CH2 – CH2 – CO – NH – CH2 – CH2 - OH )x -

( HO2C – CH2 – CH2 – CO – O – CH2 – CH2 – NH2 )x
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Polymer Class (ポリマー分類用語) とは

– 重合反応によって生成する結合による分類

重合反応によって生成する
（と推定し得る）結合による分類

＊ FORMED なしの⽤語とともに、 FORMED 付のポリマー分類⽤語も収録

– 主鎖に存在する結合による分類

ポリマーの主鎖 (backbone) となる
構造中に元々、存在する結合による分類

( HO2C – CH2 – CH2 – CO – NH – CH2 – CH2 - OH)x

- ( - CO – CH2 – CH2 – CO – NH – CH2 – O -)n -

POLYAMIDE

POLYAMIDE
POLYESTER

POLYAMIDE    POLYAMIDE FORMED
POLYESTER   POLYESTER FORMED

POLYAMIDE
POLYESTER    POLYESTER FORMED

POLYAMIDE    POLYAMIDE FORMED
POLYESTER

各ポリマーの構造をコンピュータ・アルゴリズムによって解析し、
結合の種類に基づいて付与されるコード
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(参考) ポリマー分類用語一覧

POLYSULFONAMIDEPOLYONENEPOLYAMINEAMINO RESIN

POLYSULFONEPOLYISOCYANURATEPOLYANHYDRIDECHLOROPOLYMER

POLYTHIOESTERPOLYKETONEPOLYAZOMETHINEDOUBLE STRAND

POLYTHIOETHERPOLYNUCLEOTIDEPOLYBENZIMIDAZOLEEPOXY RESIN

POLYUREAPOLYOLEFINPOLYBENZOXAZOLEFLUOROPOLYMER

POLYURETHANEPOLYOTHERPOLYCARBODIIMIDEMANUAL COMPONENT

POLYVINYLPOLYOTHER ONLYPOLYCARBONATEMANUAL REGISTRATION

POLYPHENYLPOLYCYANURATEPHENOLIC RESIN

POLYPHOSPHAZENEPOLYESTERPOLYACETYLENE

POLYQUINOXALINEPOLYETHERPOLYACRYLIC

POLYSTYRENEPOLYHYDRAZINEPOLYAMIC ACID

POLYSULFIDEPOLYIMIDEPOLYAMIDE
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FORMED 付きポリマー分類⽤語
(参考) ポリマー分類用語一覧

POLYTHIOETHER FORMEDPOLYHYDRAZINE FORMEDPOLYAMIC ACID FORMED

POLYUREA FORMEDPOLYIMIDE FORMEDPOLYAMIDE FORMED

POLYURETHANE FORMEDPOLYONENE FORMEDPOLYAMINE FORMED

POLYISOCYANURATE FORMEDPOLYANHYDRIDE FORMED

POLYKETONE FORMEDPOLYAZOMETHINE FORMED

POLYPHENYL FORMEDPOLYBENZIMIDAZOLE FORMED

POLYPHOSPHAZENE FORMEDPOLYBENZOXAZOLE FORMED

POLYQUINOXALINE FORMEDPOLYCARBODIIMIDE FORMED

POLYSULFIDE FORMEDPOLYCARBONATE FORMED

POLYSULFONAMIDE FORMEDPOLYCYANURATE FORMED

POLYSULFONE FORMEDPOLYESTER FORMED

POLYTHIOESTER FORMEDPOLYETHER FORMED
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デモンストレーション
1,4-Diacetylenebenzene (935-14-8) をモノマーに含むポリフェニルを検索する

Polymer Class フィルター*

Component RN : 成分の CAS RN® 

*フィルターで、FORMED なしの⽤語を選択した場合には、FORMED 付きの⽤語も含まれる
13

デモンストレーション - 回答の例 -
1,4-Diacetylenebenzene をモノマーに含むポリフェニルが得られた

1,4-Diacetylenebenzene

ポリフェニル
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Reactions / CAS Retrosynthesis の強化

時期強化内容
2024/7反応検索 - テキスト検索の強化
2024/8逆合成解析 - ⽴体化学関連の強化

2024/8逆合成解析 - 価格情報が限定的または不完全な市販品を含む逆合成プランの概算費⽤の算出精度が向上

2024/11反応検索における分⼦式検索の強化

2024/12Are You Looking for Reactions? の搭載

2024/12Synthetic Depth の削除

2024/12Plan Options と Scoring Profile の改善
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逆合成解析 - ⽴体化学関連の強化
– ⽴体化学のラベリングの精度がより精密に

(この強化を反映して、Evidence の関連度
ランキングを更新)

– ユニークな⽴体選択的反応の収録が 30% 拡大

– Alternative Steps のフィルターに
Experimental Stereochemistry / 
Predicted Stereochemistry を追加

⽴体選択性で代替反応を
絞り込めるように
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逆合成解析 - Synthetic Depth の削除
CAS Retrosynthesis の解析条件変更：反応ステップ数の制限撤廃

提示されるプランの候補が増え、多くのステップを
必要とする大きな分⼦の合成ルートの解析が可能に

17

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

Suppliers の強化

時期強化内容
2024/9テキスト検索の強化
2024/9回答一覧画面と詳細ページのデザイン変更

2024/11分⼦式検索の強化
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回答一覧画⾯と詳細ページのデザイン変更
情報がより分かりやすく表示されるように
– 回答一覧画面 – 詳細ページ

詳細ページへアクセス
しやすいように 情報が整理され

確認しやすく
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2024 年 7 ⽉〜 2024 年 12 ⽉
テキスト検索の強化
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テキスト検索の強化

時期強化内容
2024/7反応 (Reactions) 検索 - テキスト検索の強化
2024/9物質 (Substances) 検索 - テキスト検索の強化

2024/9カタログ情報 (Suppliers) 検索 - テキスト検索の強化

2024/10Are You Looking for References? の搭載

2024/11物質、反応、カタログ検索における分⼦式検索の強化

2024/12Are You Looking for Reactions? の搭載
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– 自然言語サポート

– テキスト検索の強化

– ユーザーの意図を認識

– Are You Looking for References / Reactions?

– 直観的な画面表示

– 分⼦式検索の強化

CAS コンテンツや機能からエフォートレスに
優れた回答が得られるように

テキスト検索の強化の効果
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上記の検索式は、下記のように分類される

– 触媒 (Catalyst): 
Camphorsulfonic acid

– 反応物 (reactant): 
3,4-dihydro-2H-pyran

– 生成物 (product): 
224315-46-2  (CAS 登録番号 (CAS RN®))

– 溶媒 (solvent): 
Water

反応検索 - テキスト検索の強化

例：Camphorsulfonic acid catalyzed conversion of 3,4-Dihydro-2H-pyran to 224315-46-2 in water

反応タイプ名、化合物クラス名 、官能基名 、溶媒/試薬/触媒を含む
反応中での役割などを認識したテキスト検索が可能になりました
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前置詞等を使用した反応ロールの指定
– 生成物： Synthesis of … / Preparation of … / to …
– 反応物： Conversion of … / from … / {transformation} of …
– 溶媒： in …
– 触媒：Catalyzed by … / … catalyzed
– 試薬： Mediated by ... / promoted by …
– 検索例

SUZUKI COUPLING OF BROMOBENZENE

Camphorsulfonic acid catalyzed conversion of 3,4-Dihydro-2H-pyran to 224315-46-2 in water

反応物

反応物触媒 生成物 溶媒
* CAS RN® 224315-46-2 :  Tetrahydro-2-[[(2Z)-3-(2-isothiocyanatophenyl)-2-propen-1-yl]oxy]-2H-pyran
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ブロモベンゼンを反応物とする鈴⽊カップリング反応
デモンストレーション

自然言語による反応検索が可能

– to, by, of などの前置詞を使⽤し、反応ロールを指定

– 官能基名も利⽤可能

– 元素名を使⽤した広範な触媒グループの指定

25

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.

ブロモベンゼンを反応物とする鈴⽊カップリング反応が得られた
デモンストレーション - 回答の例 -

反応物 Transformations,
Reaction Notes に
反応名称 (人名反応) が
収録されている
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官能基名や化合物クラス名からの物質検索が可能に
物質検索 - テキスト検索の強化 ( 1 / 2 )

官能基名からの検索
– Functional Group フィルターに含まれる計 65 種類が利⽤可能

Functional Group
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官能基名や化合物クラス名からの物質検索が可能に
物質検索 - テキスト検索の強化 ( 2 / 2 )

化合物クラス名からの検索
– CAS Lexicon の化合物クラス名に含まれる下位語 (Narrow Concepts) の化学物質が検索対象になる

Narrow Concept

– 参考 : CAS Lexicon 
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Nitriles に属する物質を検索する
デモンストレーション

検索対象

– 物質名称、Notes (索引者による補⾜情報)

– 官能基名

– 化合物クラス名
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官能基名と化合物クラスでヒットした回答が広く得られた
デモンストレーション - 回答の例 -
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Are You Looking for References? の搭載

– 検索した文献 (DOI) に反応情報がある場合– 検索した文献 (DOI) に反応情報がない場合

特定の文献に
スムーズにアクセス

同じ文献情報にアクセス

検索質問式から文献情報を必要としている意図が分かる場合に
文献情報へのナビゲーションが表示されるようになった
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Are You Looking for Reactions? の搭載
検索質問式から反応情報を必要としている意図が分かる場合に
反応情報へのナビゲーションが表示されるようになった
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物質、反応、カタログ検索における分⼦式検索の強化
メインの検索バーに分⼦式を⼊力して検索できるように

検索タイプの指定が不要
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まとめ
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最新の強化は What’s New で
画面右上の から最新の強化を確認できる

https://www.jaici.or.jp/news/cas-scifinder/

強化内容の和訳は
JAICI HP でお知らせ
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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


