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CAS SciFinder®

• CAS SciFinder の構造検索

• 絶対配置と相対配置

• ⽴体結合選択ツール

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

目次



© 2026 American Chemical Society. All rights reserved.3

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

(R、R)絶対配置 (S、S)絶対配置(S、S)相対配置

⽴体情報なし (S、R)相対配置
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絶対配置と相対配置

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

絶対配置 相対配置
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⽴体結合選択ツール
⽴体を作図して検索すると、Stereochemistry フィルターが利⽤できるようになる

Absolute Stereo MatchAbsolute Stereo Match

検索式

(S、S)絶対配置

© 2026 American Chemical Society. All rights reserved.6

• 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
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EZ 結合
⽴体を指定して検索すると、Stereochemistry フィルターが利⽤できるようになる

• 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)
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Thank you

@CASchemistrylinkedin.com/company/cas

Connect with us at cas.org


