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2本⽇の内容

最近の強化
• References の強化
• Substancesの強化
• Substances・References の強化
• Reactionsの強化
• Retrosynthesis の強化
• Sequences の強化
• その他の強化

 まとめ



最近の強化
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4References の強化
分類 内容 時期

検索

★CAS Lexicon 機能の追加 2022/5
★Precision Search を導⼊ 2022/10

Advanced Search の強化
- 複数⼊⼒、演算機能の追加 2022/1

ORCID iD による著者名の検索・表⽰ 2022/3

機能

★Prior Art Analysis の搭載 2021/12
★新解析ツール Knowledge Graph を搭載 2022/9

Citation Map の強化 2022/1
ソート項⽬にアクセッション番号を追加 2022/1
GetFTR フルテキストリンクの追加 2022/3

コンテンツ
☆CAS Bioactivity Data (Preview) の提供開始 2022/12

特許の優先権情報の追加 2022/3
CAS PatentPak 配列の記載位置情報の付与開始 2022/1

★の項⽬を資料に掲載 ☆は Substances・References の強化で紹介
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5Prior Art Analysis の搭載

CAS が開発した AI ベースの類似特許検索エンジンを
使⽤して、⾃動的に先⾏技術⽂献を検索する機能

1. Get Prior Art Analysis をクリックする

Get Prior Art Analysis を
クリック
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6Prior Art Analysis の搭載

2. メールアドレスを⼊⼒し Submit をクリックする。
3. 検索が完了すると通知が届く。

メール通知例

すべての回答を確認するには、View all 
results in SciFinderⁿ をクリック

関連度の⾼い順に表⽰

:

https://www.jaici.or.jp/cas-scifinder-discovery-platform/workshop-events/#seminar
（動画）⼀歩進んだ⽂献検索のヒント - CAS Lexicon、Prior Art Analysis の活⽤
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7新解析ツール Knowledge Graph を搭載

⽂献集合について、様々な観点の相関関係を⾒出すこと
ができるグラフを⾃動的に作成する機能

1. Knowledge Graph ボタンをクリックする
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8新解析ツール Knowledge Graph を搭載

ノード︓⽂献、所属機関名、著者名、
Concept、索引物質

件数が多いほど、ノードは⼤きくなる
（⽂献のノードの⼤きさは⼀定）

エッジ︓
ノード間の繋がりノードをクリックし、

詳細情報を確認

解析の観点
・著者
・索引物質
・Concepts
・所属機関

フィルターで
絞り込み再解析
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9CAS Lexicon 機能の追加

CAS Lexicon で統制語を調べて、検索語として使⽤で
きるようになった

統制語を⽤いると、主題を表す索引を対象とした的確な
検索ができる
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10CAS Lexicon 機能の追加

キーワードを⼊⼒し検索すると、関係する統制語が表⽰さ
れる。複数存在する場合は候補が表⽰されるので、確認し
たい語をクリックする

選択した統制語を式
に追加 選択した

統制語を検索

上位語

下位語

関連語

階層を表⽰

https://www.jaici.or.jp/cas-scifinder-discovery-platform/workshop-events/#seminar
（動画）⼀歩進んだ⽂献検索のヒント - CAS Lexicon、Prior Art Analysis の活⽤
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11Precision Search を導⼊

CAS Lexicon に含まれるマルチタームを検索した場合、
検索語をフレーズとして認識し検索するようになった

的確かつ件数を抑えた検索結果が得られるようになった

 CAS Lexicon に含まれないマルチタームについては
Precision Search は働かない
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12Substances の強化
分類 内容 時期

検索

★成分の CAS RN® での検索が可能に 2022/3
★作図したフラグメントを R グループに指定可能に

(CAS Draw) 2022/12

InChI Key の検索が可能に 2022/4
Advanced Search の強化
- 複数⼊⼒、演算機能の追加 2022/1

機能

★Element フィルターの追加 2022/5
MOL V3000，SDF V3000 形式でのダウンロード 2022/5
作図した構造をテンプレートとして保存可能に
(CAS Draw) 2022/4

ダウンロード機能の強化 (Substances 検索) 2022/3
コンテンツ ☆CAS Bioactivity Data (Preview) の提供開始 2022/12

★の項⽬を資料に掲載 ☆は Substances・References の強化で紹介
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13成分の CAS RN® での検索が可能に

Substances 検索の Advanced Search において、
成分 CAS 登録番号 (CAS RN®) から検索可能に
 ある特定の成分を含む物質を簡単に検索できる

(例︓アクリル酸とブタジエンを含む多成分物質を検索)

Component RN を選択し、成分として
含めたい CAS RN🄬 を⼊⼒
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14

作図したフラグメント (部分構造) を R グループに指定で
きるようになった
1. 基本⾻格と R グループに含めたいフラグメントを作図する
2. アイコンをクリックし、フラグメントの結合点を選択する

作図したフラグメントを R グループに指定可能に

2. フラグメントの結合点を選択
(F 番号が付与される)

基本⾻格 フラグメント

1. 基本⾻格とフラグメントを作図
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15

3. アイコンをクリックし、R-Group Definitions で Fragments 
から含めたいフラグメントを選択する

4. R を作図する

作図したフラグメントを R グループに指定可能に

3. フラグメントを選択

4. R を作図
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16Element フィルターの追加

化学物質に含まれる元素で絞り込みが可能になった

Element フィルター

含まれる/含まれない
で限定
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17Substances・References の強化
分類 内容 時期

コンテンツ
★CAS Bioactivity Data (Preview) の提供開始

- 詳細情報に CAS Bioactivity Data を収録
- フィルターに Bioactivity Data を追加
- データのフィルターおよびソートの追加

2022/12
2023/1

★の項⽬を資料に掲載
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18CAS Bioactivity Data (Preview) の提供開始

⽂献・物質の詳細情報に CAS Bioactivity Dataが収録
された

 Structure Activity Relationships (SAR︓構造活性相関)
 Absorption, Distribution, Metabolism, Excretion Data

(ADME︓吸収、分布、代謝、排泄)
 Toxicity (毒性)
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19詳細情報に CAS Bioactivity Data を収録

Substances レコード

出典⽂献のリンク
（⽂献情報）

Assay Data のリンクデータのフィルター
およびソートの追加

データのダウンロード
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20詳細情報に CAS Bioactivity Data を収録

References レコード

出典⽂献のレコードには
Ligand (CAS RN®) ごとに
データが収録されている
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21フィルターに Bioactivity Data を追加

Substances/References の検索結果を Bioactivity 
Data の有無で限定できる

SAR︓構造活性相関
ADME︓吸収、分布、代謝、排泄
Toxicity ︓毒性
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22Reactions の強化
分類 内容 時期
表⽰ 反応の詳細ページのレイアウト変更 2022/11

検索
★CAS Reaction Number の検索が可能に 2022/11

⽣成物を作図していない場合でも多段階反応が含まれる
ように 2022/11

機能

★グルーピングの強化
- 反応タイプ (Transformation) 2022/12

ソートの強化
- 反応ステップ数 - 収率 - 発⾏年

2022/9
2022/6

フィルターの強化
- Reaction Mapping（マッピング情報の有無）
- 所属機関

2022/11
2022/12

反応結果⼀覧のレコードから反応質問式の作図が可能に
(Send to Structure Editor) 2022/6

反応検索結果の Save All Answers および Combine 
機能が利⽤可能に 2022/4

★の項⽬を資料に掲載
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23グルーピングの強化 - 反応タイプ (Transformation) 

グルーピングに反応タイプが追加された。⽬的の反応タイプ
に絞って、回答を効率的に確認できる

⼀段階反応について
反応タイプごとに分類

分類されなかった⼀段階
反応と多段階反応は、リ
ストの⼀番下に表⽰
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24CAS Reaction Number の検索が可能に

CAS Reaction Number で検索するとその反応を含む
多段階反応を検索できる

CAS 
Reaction Number



© 2023 化学情報協会

25Retrosynthesis の強化

分類 内容 時期

検索
★代替ステップの表⽰

- 似た反応をグループ化して表⽰
- 代替ステップの選択肢に Exclude This Step を追加

2022/3

代替ステップの表⽰
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26Sequences の強化
分類 内容 時期

表⽰ ★配列検索の表記を Biosequences から Sequences に
変更 2023/1

検索
★配列検索上限を 10 万件に強化 2023/1
★配列質問式⼊⼒に関する強化

- EMBL  - GCG  - Genbank 形式 2022/11

機能

★フィルターの強化
- Sequence Length (配列⻑) 
- Organisms (⽣物名) 

2022/6
2022/1

★配列検索結果の共有 2022/3
Sequences Search の結果に技術レポート (Report) 
および電⼦出版 (Preprint) 情報を追加 2022/1

1,000 件以上の関連特許が存在する配列の
References ボタンがグレーアウトするよう変更 2022/5

FASTA 形式のダウンロードが可能に 2022/3
★の項⽬を資料に掲載
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27配列検索上限を 10 万件に強化

Sequences 検索画⾯

配列検索の表記を
Biosequences から
Sequences に変更 配列検索上限が 10 万件に

(Limit Total Sequence Results to を削除)

⼊⼒の強化
(例 Genbank 形式)
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28フィルターの強化 - 配列⻑・⽣物名

Sequences 検索結果画⾯

配列⻑フィルター

⽣物名フィルター
(NCBI 由来配列)

結果の共有

Excel, FASTA 
形式のダウンロード
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29その他の強化
分類 内容 時期

表⽰
概要がわかりやすいヘッダー・タブの記載に 2022/6
Alert と Saved のアイコン変更 2022/12
検索履歴 (History) 表⽰の強化 2022/1

機能

★Save All 機能の追加 2022/1
★Combine 機能の強化

- 表⽰している検索結果と保存質問式・回答の演算
- 保存した質問式同⼠を Combine した結果を
さらに別の質問式や回答集合と Combine 可能に

2022/6
2022/1

ダウンロード結果に回答番号を付与 2022/1
ハイライト情報を含めたダウンロード 2022/3
詳細な検索履歴のダウンロード 2022/9
Task History のダウンロード
- 構造質問式関連の内容の表⽰ 2022/3

CAS STNext との連携機能の搭載 2022/6

★の項⽬を資料に掲載
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30Save All 機能の追加

Save Options で All answers を選択すると、最⼤
2 万件までの検索結果を回答集合として保存可能に

回答にチェックをつけて SAVE する必要がなくなった

2 万件を超える回答の場合、
選択している並び順 (Sort) に
基づいて最初の 2 万件が保存される
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31Combine 機能の強化

表⽰している検索結果と、保存した質問式・回答の
演算が可能に

表⽰している検索結果

保存した質問式・回答
Combine

まとめ
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33最新の強化は Whatʼs New で

What’s New は強化をまとめたページ。画⾯右上の
から確認できる
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34まとめ

CAS SciFinder-n は使いやすいツールになるよう今後も
強化をおこないます。

今回ご紹介した強化の中には、ユーザーの声を反映させ
たものが多くあります。

お気づきの点、改善のご要望などありましたら、
ヘルプデスクまで︕


