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最近の強化
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3レイアウトの強化

時期内容分類
2023/5Help ページの変更

表示

2023/8ホーム画⾯の変更★
2023/8構造中のヘテロ原子の色付け★
2023/11All 検索結果画⾯デザインの変更★
2024/1メニューアイコンの追加
2024/11 ページあたりの回答件数の増加

★の項目を資料に掲載
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4ホーム画⾯の変更

全体的な操作性と直感性の向上のために、ホーム画⾯を変更

逆合成解析 統制語検索 配列検索

検索項目

表示
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5All 検索結果画⾯デザインの変更

最⼩限のスクロールですべての検索結果を確認できる

反応情報
化学物質情報

文献情報
カタログ情報

各回答の表示

表示
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6構造中のヘテロ原子の色付け

ヘテロ原子が色が付き表示になり化学物質の構造を把握しやすくなった

ヘテロ原子は CPK 配色に準拠した色で表示される

表示

© 2024 化学情報協会

7References の強化

★の項目を資料に掲載

時期内容分類
2023/3ORCID iD 検索の強化

検索
2023/3類似文献の情報追加★
2023/3Bioactivity Data が検索可能に
2023/5国際特許分類 (IPC) が検索可能に★
2023/7References 検索での化学物質名検索精度の改善
2023/5Citation Map の強化（文献集合を取得するアイコン追加等）

機能 2023/7Knowledge Graph の強化（検索ボックスの追加等）
2023/12For You の搭載★
2024/1検索結果⼀覧で特許レコードに特許出願⼈情報が表示されるように表示
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8For You 機能の搭載

ホーム画⾯の右側に表示される For You からおすすめの文献を確認

最近の文献検索および
表示した回答を基に

おすすめの文献を自動で提案

機能
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9（参考）関連文献の取得

⼀つの文献を起点に、様々な関連文献を取得できる

Similar References
- 類似文献 -

タイトル、抄録、CAS 索引
を基に類似文献を提案

Prior Art Analysis
- 先⾏技術文献 -

AI により先⾏技術文献を
自動検索できる

Cited Document
- 引用文献 -

Citing Document
- 被引用文献 -

Citation Map
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10類似文献の情報追加

References の詳細ページに類似文献へのリンクを追加
 新たなレコメンデーション技術によって類似文献を表示

最大 500 件まで類似
文献を取得できる

検索
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11デモンストレーション①

クロロキン（Chloroquine）と新型コロナウイルス（COVID-19）について
報告した文献を検索し、得られた回答とその類似文献を確認する

物質検索

Chloroquine
【タイトル】
【抄録】
【主題索引】
【物質索引】
Chloroquine

文献情報
【タイトル】
【抄録】
【主題索引】
COVID-19
【物質索引】
Chloroquine

文献情報
【タイトル】
【抄録】
【主題索引】
【物質索引】

類似文献

Concept フィルター
で主題を限定
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12国際特許分類 (IPC) を使った検索

Patent Identifier の IPC Code より国際特許分類が検索可能に

・メイングループを 4 桁に桁合わせして⼊⼒
(例 : C09D11/00 → C09D0011/00)

・複数の IPC を⼊⼒する場合は、カンマまたはセミコロンで区切る

・AND 演算は、Add Advanced Search Field で⼊⼒ボックスを追加する

検索
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13(参考) IPC (国際特許分類) とは

• 発明を技術分野別に表した
国際的に統⼀された分類

• WIPO (世界知的所有権機関) が
管理

• セクション、クラス、サブクラス、
メイングループ、サブグループと
階層別に細分化

例︓グリーン冷媒関連の IPC

C09
染料︔ペイント︔つや出し剤︔天然樹脂︔接着剤︔他に
分類されない組成物︔他に分類されない材料の応用
C09K
他に分類されない応用される物質︔他に分類されない物質
の応用
C09K5/00
伝熱，熱交換または蓄熱用物質，例．冷媒︔燃焼以外
の化学反応によって熱または冷気を発⽣させるための物質
［２］
C09K5/02
・ 使用時に物理的状態の変化を伴う物質［２］
C09K5/04
・・ 液体から気体またはその逆の状態変化によるもの［２］

C 09 K 5 / 04
セクション クラス サブクラス メイングループ

サブグループ
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14デモンストレーション②

冷媒に関する特許を
キーワードと IPC から検索する

【Keyword】 Refrigerants

【IPC】 C09K0005/04

例︓冷媒関連の IPC
C09
染料︔ペイント︔つや出し剤︔天然樹脂︔接着剤︔他に
分類されない組成物︔他に分類されない材料の応用
C09K
他に分類されない応用される物質︔他に分類されない物質
の応用
C09K5/00
伝熱，熱交換または蓄熱用物質，例．冷媒︔燃焼以外
の化学反応によって熱または冷気を発⽣させるための物質
［２］
C09K5/02
・ 使用時に物理的状態の変化を伴う物質［２］
C09K5/04
・・ 液体から気体またはその逆の状態変化によるもの［２］

メイングループを 4 桁に桁合わせして⼊⼒
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15IPC 検索 – 技術内容の観点から網羅的な特許検索

IPC 検索のメリット
想定していたキーワード検索ではヒットしなかった特許が⾒つかる

IPC でヒット

環境にやさしい保冷剤の
製造方法に関する特許

ヒットした回答のイメージ図

キーワード検索

IPC検索

97,738
20,210
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16Substances の強化

★の項目を資料に掲載

時期内容分類
2023/3Bioactivity Data が検索可能に★検索
2023/3Substances - フィルター機能強化（Reference Availability）

機能 2023/5物質 検索結果のフィルター追加（LogP, 官能基）★
2023/5物質レコードがプロジェクトに追加可能に
2023/7芳香環の数 (Aromatic Ring Count) フィルターの追加★
2023/12Structure Activity Relationships の強化★
2023/7GHS 情報の追加★

コンテンツ

2023/8作図画⾯でのエラーの原因確認が容易に
2023/9物質の実測物性値の収録拡大★
2023/9物質の実測スペクトルに溶媒情報が表示されるように
2023/10物質の実測物性値の収録拡大★
2023/10ダウンロード結果に文献数、反応数、サプライヤー数を表示
2023/10構造作図画⾯の大きさの変更が可能に
2023/11GHS Hazard 情報の改善
2024/1GHS 情報の強化（クラス（区分）データの追加）
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17GHS (化学品の分類および表示に関する世界調和システム) 情報の追加

有害性の区分を表すピクトグラム、および GHS Hazard Statements 
危険有害性情報コード (H コード) の情報が追加

有害性の区分を表すピクトグラム

フィルターにも追加
絞り込みに活用可能

コンテンツ

GHS Hazard Statements 
危険有害性情報コード（H コード）
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18物質の実測物性値の収録拡大（1/3）

新しい物性値が追加され、現在は 42 種の物性値を収録
(和訳)Experimental PropertyCategory

音速Sound VelocityAcoustic

LD50(50% 致死量)Median Lethal DoseBiological

電気双極子モーメントElectric Dipole Moment

Chemical

酸解離定数(Ka)Ka

塩基解離定数(Kb)Kb

pKapKa
pKbpKb

溶解度Solubility
表⾯張⼒Surface Tension
蒸気圧Vapor Pressure
密度DensityDensity

＊2023 年に追加された物性値を⾚字で表記

コンテンツ
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19物質の実測物性値の収録拡大（2/3）

新しい物性値が追加され、現在は 42 種の物性値を収録
(和訳)Experimental PropertyCategory
誘電率Dielectric Constant

Electrical
コンダクタンスElectric Conductance
電気伝導率Electric Conductivity
電気抵抗Electric Resistance

電気抵抗率Electric Resistivity
粘度Viscosity (Dynamic)Flow and Diffusion 動粘度Viscosity (Kinematic)

磁気モーメントMagnetic MomentMagnetic
破断伸びElongation at Break

Mechanical 降伏点伸びElongation at Yield
引張強度Tensile Strength
旋光度Optical Rotatory PowerOptical and 

Scattering 屈折率Refractive Index
＊2023 年に追加された物性値を⾚字で表記

コンテンツ
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20物質の実測物性値の収録拡大（3/3）

(和訳)Experimental PropertyCategory
自然発⽕温度Autoignition Temperature

Thermal

沸点Boiling Point
燃焼エンタルピーCombustion Enthalpy

臨界点Critical Point
エントロピーEntropy

引⽕点Flash Point
⽣成エンタルピーFormation Enthalpy

⽣成自由エネルギーFree Energy of Formation
ガラス転移温度Glass Transition Temperature

熱容量Heat Capacity
融点Melting Point

相転移エンタルピーPhase Transition Enthalpy
相転移エントロピーPhase Transition Entropy

相転移温度Phase Transition Temperature
超電導臨界温度Superconducting Critical Temperature

熱伝導率Thermal Conductivity
熱膨張率Thermal Expansion Coefficient
三重点Triple Point

＊2023 年に追加された物性値を⾚字で表記

新しい物性値が追加され、現在は 42 種の物性値を収録コンテンツ
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21物質検索のフィルターの追加

物質検索の結果をより様々な観点から絞り込み可能に
LogP (オクタノール - 水分配係数の対数値) (予想物性値) の値

Functional group (官能基) の種類

文献の有無

芳香環の数

機能
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22Bioactivity Data が検索可能に

References/Substances の Advanced Search から、
Target、Ligand、Disease を指定して検索できるように

検索
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23デモンストレーション③

アルツハイマー病はアセチルコリン（神経伝達物質）の減少が原因
アセチルコリンを分解するアセチルコリンエステラーゼ阻害剤が有効

（引用）認知症ねっと
https://info.ninchisho.net/medicine/m10

アセチルコリンエステラーゼに作用するリガンド物質を検索する

【Bioactivity Data / Target】
Acetylcholinesterase
（アセチルコリンエステラーゼ）

アセチルコリンエステラーゼに作用する
リガンド物質が回答として得られる

フィルターを用いた回答の絞り込み
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24Structure Activity Relationships の強化(1/4)

物質の Structure Activity Relationships (SAR︓構造活性相関) データ欄 に
Knowledge Graph が追加

機能
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25Structure Activity Relationships の強化(2/4)

特定のリガンドに関連する共通の標的や疾患をすぐに確認できる

中間伝導性
カルシウム活性化Kチャネル

クロロキン

マラリア

関節リウマチ

溶質キャリアファミリー2、
促進型グルコース

トランスポーターメンバー1

概略図（和訳）

Diseases(疾患)

Targets(ターゲット)

Ligands
(リガンド)

ノード︓リガンド、ターゲット、疾患
件数が多いほど、ノードは大きくなる

エッジ︓ノード間の繋がり

機能
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26Structure Activity Relationships の強化(3/4)

中間伝導性
カルシウム活性化Kチャネル

クロロキン

マラリア

関節リウマチ

溶質キャリアファミリー2、
促進型グルコース

トランスポーターメンバー1

概略図（和訳）

Diseases(疾患)

Targets(ターゲット)

Ligands
(リガンド)

ノード︓リガンド、ターゲット、疾患
件数が多いほど、ノードは大きくなる

エッジ︓ノード間の繋がり

特定のリガンドに関連する共通の標的や疾患をすぐに確認できる機能
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27Structure Activity Relationships の強化(4/4)

中間伝導性
カルシウム活性化Kチャネル

クロロキン

マラリア

関節リウマチ

溶質キャリアファミリー2、
促進型グルコース

トランスポーターメンバー1

概略図（和訳）

Diseases(疾患)

Targets(ターゲット)

Ligands
(リガンド)

ノード︓リガンド、ターゲット、疾患
件数が多いほど、ノードは大きくなる

エッジ︓ノード間の繋がり

特定のリガンドに関連する共通の標的や疾患をすぐに確認できる機能
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28Reactions / CAS Retrosynthesis の強化

★の項目を資料に掲載

時期内容分類
2023/9Reactions 検索結果から各反応ごとに類似反応を検索可能に★検索

2023/2Reactions 検索結果のダウンロードの強化
（V3000 形式の RDfile (.rdf) ）★

機能 2023/3Reactions 検索結果のソートの強化★
2023/5フィルターに Reaction Scale を追加(Reactions)
2023/10Reactions 検索結果が RTF 形式でダウンロード可能に★
2023/10マッピングを指定した反応検索で多段階反応がヒットするように
2023/9CAS Retrosynthesis の Evidence の表示の強化

コンテンツ 2023/11CAS Retrosynthesis における⽴体化学反応に関する
ルールの改善
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29Reactions 検索結果のダウンロードの強化

RTF 形式、V3000 形式の RDfile (.rdf) でダウンロードが可能に

RDFile V3000
大きな分子や

⽴体化学にも対応

Rich Text(.rtf)
編集可能なファイル

機能
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30Reactions 検索結果 (Transformation) のソートの強化

Transformation Name、反応数の昇順/降順でソート可能に

反応タイプ別に表示

Transformation 
Name

反応数

機能
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31（参考・従来からの機能）類似反応検索

検索した反応式と同様の反応中⼼をもつ類似反応を検索できる
Broad（広い）︓
反応中⼼のみが⽐較され、左の例では 18,544 件の回答が得られた

検索式

Medium（中間）︓反応中⼼および隣接する原子・結合が⽐較され、
左の例では 983 件の回答が得られた

Narrow（狭い）︓反応中⼼および反応中⼼に対して α 位および β 位の
原子・結合が⽐較され、左の例では 177 件の回答が得られた
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32検索結果から各反応ごとに類似反応を検索可能に

Reactions 検索結果から各反応ごとに類似反応を検索可能に

Similarity の選択

（参考︓Help）https://cas-product-help.zendesk.com/hc/en-us/articles/19669803324301-Get-Similar-Reactions

検索
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33デモンストレーション④

1. 下記の物質の合成反応を検索し回答を確認する
2. 回答として得られた反応式の類似反応を検索する

CAS RN🄬:943321-66-2

検索式 得られた回答

類似反応
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34Sequences の強化

★の項目を資料に掲載

時期内容分類
2023/1配列検索の表記変更表示
2023/1配列 (Sequences) 検索上限の増加検索
2023/5非特許文献を含めた配列の出典文献の⼀括検索が可能に★機能 2023/11配列検索結果で配列を選択して文献を得ることが可能に★
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35Sequences の強化

非特許文献を含めた配列の出典文献の⼀括検索が可能になり、
選択した配列の文献のみを得ることも可能に

選択した配列の
出典文献を取得

非特許文献を含めた
出典文献の⼀括検索

機能
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36その他の強化

★の項目を資料に掲載

時期内容分類
2023/2検索履歴の削除の操作性向上

機能

2023/3プロジェクト作成が可能に★
2023/5設定画⾯ (Settings) の追加★
2023/5検索履歴 (History) の削除方法変更
2023/7フィルター項目のカスタマイズが可能に★
2023/8興味のある研究分野の設定によっては、⽣物活性データ表示が上部に
2023/9Supplier 検索結果の Sort 項目の追加
2024/1プロジェクト共有機能の追加★
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37プロジェクトの作成が可能に

選択した文献、物質をプロジェクト単位で管理可能に

作成済みの
プロジェクトに追加

新規のプロジェクト
として登録

機能



© 2024 化学情報協会

38プロジェクト共有機能の追加

作成したプロジェクトを他のユーザーと共有可能に

Username

共有先のユーザーの
役割を指定

プロジェクトの
編集・共有等

プロジェクトの
保存先

機能
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39Settings (設定画⾯) の追加

フィルター、ソートなどをカスタマイズしてより使いやすく

で Settings を選択

設定を ON にすると、フィルターによる
絞り込みのタイミングを自分で
コントロール可能に

設定を ON にすると、Substances 
検索結果⼀覧画⾯に表示される
化学物質名称が CA 索引名になる

設定を OFF にすると、文献
(References) の詳細画⾯中の
索引物質 (Substances) を構造
図を含めずにコンパクトに表示できる

アラートで新しい回答が
配信されたときにメールを
受け取るか設定可能

フィルターの表示の有無および順序を
カスタマイズできる

機能



まとめ
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41最新の強化は What’s 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

https://www.jaici.or.jp/cas-scifinder-discovery-platform/cas-scifinder-n/
CAS SciFinderⁿ トップページ – ニュース（日本語）
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42まとめ

CAS SciFindern 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︕


