
CAS SciFindern オンライン講習会
（マルクーシュ構造検索）

本日の内容

• マルクーシュ構造とは

• 通常の構造検索との違い

• 検索例 (デモ)

• 利⽤上の注意点
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マルクーシュ構造とは
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置換基などを複数の選択肢として記載すること
で，多数の化学物質を表現した構造式のこと

主に化学分野の特許の請求範囲で⽤いられる
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収録対象の違い
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R1, R5 = C1-10 alkyl, C6-10 aryl
R2, R4 = H, C1-10 alkyl, CN, ・・・
R3 = H, C1-10 alkyl, ・・・

マルクーシュ構造 特定化学物質
(構造が特定できる物質)

特許

マルクーシュ構造データベース 化学物質データベース



収録対象の違い (詳細)
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マルクーシュ構造データベース 化学物質データベース

特許請求
範囲

1961- 1981-

マルクーシュ構造 発明内容に関わりのある
特定の化学物質

発明の
詳細な説明

1961-

特許請求範囲中にマルクーシュ構造
がない場合，または発明の詳細な説
明のマルクーシュ構造が，特許請求
範囲のマルクーシュ構造を包括する
場合に収録

実施例
1907-

発明内容に関わりのある
特定の化学物質

マルクーシュ構造データベース 化学物質データベース

構造検索の検索対象
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R1, R5 = C1-10 alkyl, C6-10 aryl
R2, R4 = H, C1-10 alkyl, CN, ・・・
R3 = H, C1-10 alkyl, ・・・

マルクーシュ構造検索 通常の構造検索

検索対象が異なる



G1     = H，OH，halogen, ... 

G2     = H，OH，halogen, ... 

G3     = cycloalkyl (C1-C10), aryl (C1-C10)，... 
(Specifically claimed: 1)

マルクーシュ構造データベース
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特許の記載 データベースの構成
(CAS SciFindern ではこのデータは表示されない)

基本骨格と置換基の
定義を収録

R1 , R2 は水素，OH, ハロゲン．．．を表し，
R3 はC1-C10のシクロアルキル基，アリール基
．．．を表す．．．

R3 が4－クロロフェニル基である請求項
1 に記載の化合物．．． 1

マルクーシュ構造検索
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通常の構造検索では得られない特許
が⾒つかる

置換基の定義の中で
マッチするものがあればヒット

alkyl などの一般式でもヒット

G1     = H，OH，halogen, ... 

G2     = H，OH，halogen, ... 

G3     = alkyl (C1-C10), aryl (C1-C10)，... 
(Specifically claimed: 1)

構造質問式



CAS SciFindern での表示
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ヒットした置換基を組み⽴てた形で表示されるのでヒット
した構造が分かりやすい

ヒット構造に関与しない置換基の情報は表示されない

構造質問式
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マルクーシュ構造検索⼿順

13

１. 検索項目は
Substances を選択

2. Draw ボタンで作図
画面を起動して構造
質問式を作図

3. Search Patent Markush に
チェックを⼊れて検索実⾏

検索結果画⾯
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完全一致検索 部分構造検索

特許中の記載位置

CAS PatentPak Full Text リンク

特許レコードの表示



検索例 :
下記の構造について通常の構造検索と
マルクーシュ構造検索を⾏う

検索の流れ
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通常の構造検索

References ボタンで
文献を得る

質問式を保存

マルクーシュ構造検索

References ボタンで
文献を得る

質問式を保存

Combine 機能で回答をまとめる
or 差分をみる

① ②

③
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 収録対象はマルクーシュ構造が記載されて
いる特許

 非特許は含まれない

 特定化学物質は含まれない

マルクーシュ構造検索
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 収録対象物質

- 有機化合物

 収録対象外の物質

- 無機化合物
- ポリマー *

- 核酸・タンパク質 **

収録対象の物質

* 重合度が 10 までの物質は収録
** 短い配列は収録
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 検索する際，作図した結合は⾃動的に
Lock Rings が設定される

縮合環はヒットしない

×

×
作図した鎖結合が環の一部
になる構造はヒットしない

構造質問式の設定
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 鎖は一般式でもヒットする

一般式で表される置換基

* ただし，メチル (炭素数 1) のように炭素数を限定している場合は
炭素数の記載のない Alkyl とのみ定義されている一般式は
ヒットしない

Ak = 炭素鎖
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 環は一般式ではヒットしない

R1 = heterocycle

一般式 (heterocycle) では
ヒットしない

×
Hy = ヘテロ環

より網羅的な検索には，細かい検索条件の指定ができる
STN のご利⽤を推奨します．

一般式で表される置換基



まとめ
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 マルクーシュ構造検索は，特許中の
マルクーシュ構造が検索対象

 マルクーシュ構造検索を併⽤することで
より網羅的な調査ができます


