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• CAS REGISTRY ファイルの概要

• 辞書検索

• 構造検索 (基礎編)

• 便利な作図機能

• クロスオーバー検索

本日の内容



© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.3

CAS REGISTRY ファイルの概要
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• 製作者：CAS

• 収録情報：

• Chemical Abstracts (CAplus ファイル) に索引されている特定の化学物質

• CASREACT ファイルに収録されている反応中の反応関与物質

• 化学物質規制法に基づく既存化学物質リストに収載された物質

• 公的機関や企業からの依頼により CAS 登録番号 (CAS RN®) を付与した物質

• 化合物ライブラリー (CHEMCATS ファイル) から登録された物質

• 登録システムの開始時に各種ハンドブック類から収載された化学物質 (Merck Index, Color index など)

• 他のデータベースからの収録 (ChemBank, ChemSpider など)

• 収録件数：2 億 9 千万件以上 (2025 年 6 月現在)

• 更新頻度：毎⽇

化学物質のデータベース
CAS REGISTRY ファイル
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• 有機化合物

• 無機化合物

• タンパク質、核酸

• ポリマー

• 配位化合物

• 有機⾦属化合物

• ⾦属

• 合⾦

• 鉱物

• 元素

REGISTRY ファイルには CAS RN® が付与された化学物質を収録
CAS REGISTRY ファイル

有機化合物
71.1 %

バイオシーケンス
25.6 %

配位化合物
1.6 %

ポリマー
0.9 %

合⾦
0.5 % 無機化合物

0.3 %
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レコード例 (単成分物質)  (IDE 表示形式)
RN   194-10-5  REGISTRY
ED   Entered STN:  16 Nov 1984
CN   Pyrimido[4,5,6-gh]perimidine (CA INDEX NAME)
OTHER CA INDEX NAMES:
CN   Quinazolino[6,5,4-def]quinazoline (7CI)
OTHER NAMES:
CN   1,3,6,8-Tetraazapyrene
CN   3,5,8,10-Tetraazapyrene
MF   C12 H6 N4
INCH InChI=1S/C12H6N4/c1-2-8-12-10(16-6-14-8)4-3-9-11(12)7(1)13-5-15-9/h1-6H
INKY JLCGSDBQJSZYCY-UHFFFAOYSA-N
CI   COM, RPS
SR   CA
LC   STN Files:   CA, CAPLUS, CASREACT, CHEMCATS, REAXYSFILES*, REAXYSFILESUB*, 

TOXCENTER, USPAT2, USPATFULL
(*File contains numerically searchable property data)

**PROPERTY DATA AVAILABLE IN THE 'PROP' FORMAT**

23 REFERENCES IN FILE CA (1907 TO DATE)
7 REFERENCES TO NON-SPECIFIC DERIVATIVES IN FILE CA
23 REFERENCES IN FILE CAPLUS (1907 TO DATE)

CAS RN®
レコード作成⽇

CA 索引名
旧CA 索引名

他の化学物質名

分子式
INChI

InChIKey
クラス識別子

収録源
CAS RN® 所在

構造図

物性データの存在

CA の文献数

CAplusの文献数
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レコード例 (多成分物質 : 塩)  (IDE 表示形式)
RN   127-09-3    REGISTRY
ED   Entered STN:  16 Nov 1984
CN   Acetic acid, sodium salt (1:1)  (CA INDEX NAME)
OTHER CA INDEX NAMES:
CN   Acetic acid, sodium salt (7CI, 8CI, 9CI)
CN   Sodium acetate (6CI)
OTHER NAMES:
CN   Anhydrous sodium acetate

：
MF   C2 H4 O2 . Na
INCH InChI=1S/C2H4O2.Na/c1-2(3)4;/h1H3,(H,3,4);
INKY BDKZHNJTLHOSDW-UHFFFAOYSA-N
CI   COM
SR   CA

：
CRN  (64-19-7)

**PROPERTY DATA AVAILABLE IN THE 'PROP' FORMAT**

60595 REFERENCES IN FILE CA (1907 TO DATE)
293 REFERENCES TO NON-SPECIFIC DERIVATIVES IN FILE CA

64263 REFERENCES IN FILE CAPLUS (1907 TO DATE)

CAS RN®
レコード作成⽇

CA 索引名
旧CA 索引名

他の化学物質名

分子式
INChI

InChIKey
クラス識別子

収録源

CAS RN® 所在

構造図

物性データの存在

CA の文献数

CAplusの文献数

各成分の分子式がピリオドで区切られている

成分 1

成分 2

REGISTRY ファイルでは多成分物質として
登録される物質もある

多くの塩、コポリマー、付加化合物、合⾦ など
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レコード例 (多成分物質 : ポリマー)  (IDE 表示形式)
RN   25035-37-4    REGISTRY
ED   Entered STN:  16 Nov 1984
CN   1,4-Benzenedicarboxylic acid, polymer with 1,4-benzenediamine  (CA INDEX NAME)

:
OTHER NAMES:
CN   1,4-Benzenediamine-1,4-benzenedicarboxylic acid copolymer

：
MF   (C8 H6 O4 . C6 H8 N2)x

：
CI   PMS, COM
PCT  Polyamide, Polyamide formed

：
**RELATED POLYMERS AVAILABLE WITH POLYLINK**

CM   1
CRN  106-50-3
CMF  C6 H8 N2

CM   2
CRN  100-21-0
CMF  C8 H6 O4

CAS RN®
レコード作成⽇

CA 索引名

他の化学物質名

分子式

クラス識別子
ポリマー分類用語

同一ポリマーの存在

成分CAS RN®
成分分子式

構造図

成分CAS RN®
成分分子式

構造図

各モノマーの分子式がピリオドで区切られている

モノマー 1

モノマー 2

原則、コポリマーは原料モノマーの多成分物質として登録
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回答表示
=> D L 番号 回答番号 表示形式

• 主な表示形式 (⻘字は利用頻度の⾼い表示形式)

回答は収録の新しい物質順 (CAS RN® の新しい順) に並ぶ
• 回答番号 1 が最も収録が新しい物質

* L 番号、回答番号、表示形式を省略すると、デフォルト
(直前の L 番号、1 番目の回答、IDE 表示形式) が表示

内容表示形式

基本的な物質情報 (化学物質名 は 50 まで表示 )IDE (デフォルト)

CA 索引名 、分子式、INChI、InChIKey、クラス識別子、構造図、配列長SAM
CA 索引名 、分子式、クラス識別子、構造図、配列長
(回答番号指定不可 : ランダム表示)SCAN

IDE，CAplus ファイルのスーパーロールと資料種類IDERL

すべての物質情報 (RSD、スーパーロール、物性などを含む)FIDE

FIDE, CA ファイル中の最新の 10 文献 (ALL 表示形式)ALL
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辞書検索
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適切なフィールドを指定して検索
辞書検索フィールド

回答は収録の新しい物質順 (CAS RN® の新しい順) に並ぶ
– 回答番号 1 が最も収録が新しい物質

RN   194-10-5  REGISTRY
ED   Entered STN:  16 Nov 1984
CN   Pyrimido[4,5,6-gh]perimidine (CA INDEX NAME)
OTHER CA INDEX NAMES:
CN   Quinazolino[6,5,4-def]quinazoline (7CI)
OTHER NAMES:
CN   1,3,6,8-Tetraazapyrene
CN   3,5,8,10-Tetraazapyrene
MF   C12 H6 N4
INCH InChI=1S/C12H6N4/c1-2-8-12-10(16-6-14-8)4-3-9-11(12)7(1)13-5-15-9/h1-6H
INKY JLCGSDBQJSZYCY-UHFFFAOYSA-N
CI   COM, RPS
SR   CA
LC   STN Files:   CA, CAPLUS, CASREACT, CHEMCATS, REAXYSFILE*, REAXYSFILESUB*, 

TOXCENTER, USPAT2, USPATFULL
(*File contains numerically searchable property data)

：

CAS RN® 検索
=> S 194-10-5 化学物質名検索

• 完全名で検索
=> S 1,3,6,8-TETRAAZAPYRENE/CN

• 部分名で検索
=> S PERIMIDIN?

分子関連情報検索
• 完全分子式で検索

=> S C12H6N4 /MF
• 元素種と成分数で検索

=> S N/ELS AND 1/NC

クラス識別子を検索
=> S COM/CI

InChIKey を検索
=> S JLCGSDBQJSZYCY-UHFFFAOYSA-N/INKY
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• CAS 登録番号 (CAS RN®) は基本索引 (なし、または/BI) で検索する

• 多成分物質として登録されている塩やコポリマーなどの成分 CAS RN® は /CRN で検索する

CAS 登録番号 (CAS RN®)

CAS 登録番号 (CAS RN®)
=> S 194-10-5 ← 基本索引で検索

成分 CAS 登録番号 (CAS RN®)
=> S 194-10-5/CRN
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CAS 登録番号 (CAS RN®)
=> FILE REGISTRY

=> E 84087-01-4
E1           1     840869-99-0/RN
E2           1     84087-00-3/RN
E3           1 --> 84087-01-4/RN
E4           1     84087-02-5/RN

：
=> S E3
L1       1 84087-01-4/RN

=> D

L1   ANSWER 1 OF 1  REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
RN   84087-01-4 REGISTRY ← RN フィールドでヒット
ED   Entered STN:  16 Nov 1984
CN   8-Quinolinecarboxylic acid, 3,7-dichloro- (CA INDEX NAME)

：
MF   C10 H5 Cl2 N O2
CI   COM

：

：

=> S 84087-01-4/CRN
L2        1088 84087-01-4/CRN

=> D 1087

L2 ANSWER 1087 OF 1088 REGISTRY COPYRIGHT 2024 ACS on STN
RN 84087-48-9 REGISTRY

:
CM 1
CRN 84087-01-4 ← CRN フィールドでヒット
CMF C10 H5 Cl2 N O2

CM 2
CRN 124-40-3
CMF C2 H7 N

:
=> S L1 OR L2 ← L と L2 を OR 演算でまとめる
L3        1089 L1 OR L2

CAS RN® 検索 成分 CAS RN® 検索

EXPAND コマンドで確認して
E 番号を使用して検索すると
⼊力ミスを防げる

84087-01-4 を成分に含む多成分物質が
ヒットしている (84087-01-4 のレコー
ドは回答に含まれない)
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• レコードに収録されているすべての名称から検索できる

• 名称中の角括弧は丸括弧に変更する

• 名称に特別な記号を含む場合は二重引用符で囲む

化学物質名

完全名検索
=> S PARAMOUNT/CN
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• 部分名は基本索引 (なし または /BI) で検索する

• 特徴的な部分名を利用する

• 分子式関連情報と組み合わせて検索すると効果的に目的物質の検索ができる

化学物質名

部分名検索
=> S QUINOLIN? AND BROMO? ← 基本索引で検索
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8-Bromo-2,4-quinolinedicarboxylic acid の検索
化学物質名

=> FILE REGISTRY

=> E 8-BROMO-2,4-QUINOLINEDICARBOXYLIC ACID/CN ← 完全名を /CN 
で EXPAND

E1           1     8-BROMO-2,4-OCTADIEN-6-YNE/CN
E2           1     8-BROMO-2,4-QUINAZOLINEDIAMINE/CN
E3           1 --> 8-BROMO-2,4-QUINOLINEDICARBOXYLIC ACID/CN
E4           1     8-BROMO-2,4-QUINOLINEDIOL/CN

：
=> S E3 ← E 番号で検索すると⼊力ミスをしない
L1           1 "8-BROMO-2,4-QUINOLINEDICARBOXYLIC ACID"/CN

=> D

L1   ANSWER 1 OF 1  REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
RN   216060-06-9  REGISTRY
ED   Entered STN:  24 Dec 1998
CN   2,4-Quinolinedicarboxylic acid, 8-bromo- (CA INDEX NAME)
OTHER CA INDEX NAMES:
CN   8-Bromo-2,4-quinolinedicarboxylic acid ← 完全名でヒットしている
MF   C11 H6 Br N O4
SR   CA
LC   STN Files:   CA, CAPLUS, CASBIOACTIVI, CASREACT,CHEMCATS, 

TOXCENTER, USPAT2, USPATFULL

：
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• 括弧を含む分子式を直接検索する際は二重引用符で囲む

• EXPAND の際は、二重引用符は不要

• 物質全体の分子式が明確な場合は、/MF フィールドを利用する

• 多くの塩は多成分物質として登録される

• 例) 酢酸ナトリウム C2H4O2.Na、硫酸カリウム H2O4S.2K

分子式

完全分子式 (物質全体の分子式)
=> S C4H11NO2.C3F6/MF

成分分子式 (単成分物質の完全分子式を含む)
=> S C4H11NO2 ← 基本索引で検索
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分子式は Hill ⽅式に従って⼊力する
• 炭素を含む物質の場合、炭素、水素、その他の元素 (アルファベット順) の順

• 例) カフェイン：C8H10N4O2 

• 炭素を含まない物質の場合、すべての元素をアルファベット順

• 例) ケイ酸：H4O4Si 

• 元素の存在数は元素記号の後ろにスペースを空けずに⼊力する。存在数が 1 の
場合は省略する

Hill ⽅式
分子式
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• 有機化合物の場合

• 炭素を含む成分とそれ以外の成分が存在する場合は、炭素を含む成分を優先する

• 炭素数の多い成分を優先する

• 炭素数が同じ場合は、水素数の多い成分を優先する

• 炭素および水素数が同じならば、他の元素のアルファベット順

• 無機物質の場合

• 元素のアルファベット順

• 元素のアルファベット順で決まらなければ、原子数が多い⽅を優先する

多成分物質の記述優先順序
分子式

=> S C4H5N.C2H4O2/MF ← 各成分はピリオド (.) で区切る
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下記の物質を検索
分子式

分子式 : C11H6BrNO4

=> FILE REGISTRY

=> E C11H6BRNO4/MF ← 分子式を /MF で EXPAND

E1           1     C11H6BRNO3S.K/MF
E2          12     C11H6BRNO3S2/MF
E3         111 --> C11H6BRNO4/MF
E4           1     C11H6BRNO4.C5H5N/MF

:

=> S E3
L1         111 C11H6BRNO4/MF

=> S L1 AND QUINOLIN?
L2          12 L1 AND QUINOLIN?

部分名で限定
• 語尾変化を考慮して前⽅一致検索を利用する
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分子式
=> D L2 SCAN

L2   12 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
IN   2,4-Quinolinedicarboxylic acid, 7-bromo-
MF   C11 H6 Br N O4

:
HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1):11 ← SCAN 表示形式で全件を確認する

：
L2   12 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN
IN   2,4-Quinolinedicarboxylic acid, 8-bromo-
MF   C11 H6 Br N O4

：
=> E 2,4-Quinolinedicarboxylic acid, 8-bromo-/CN

:
E3           1 --> 2,4-QUINOLINEDICARBOXYLIC ACID, 8-BROMO-/CN
E4           1     2,4-QUINOLINEDICARBOXYLIC ACID, 8-BROMO-, 2,4-DIMETHYL ESTER/CN

:
=> S E3
L3           1 “2,4-QUINOLINEDICARBOXYLIC ACID, 8-BROMO-”/CN ← 目的の物質のレコードが得られた

名称をコピー＆ペーストするときの注意点
• [ ] は ( ) に直す
• 括弧を含む名称や記号 (‘ など) は “ ” で囲む

目的の物質を⾒つけたら
IN フィールドの名称を /CN で EXPAND する
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• 数値検索フィールドなので、範囲を指定した検索ができる

=> S 2<=NC ← 成分数 2 以上

=> S 1-3/NC ← 成分数 1 から 3

その他の分子式関連フィールド

• 一般元素 (X: ハロゲン、M: ⾦属) が利用できる

成分数 (物質全体の成分数)
=> S 2/NC

元素種 (各成分の特定元素)
=> S N/ELS
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ピクリン酸 (88-89-1) とナトリウムを含む成分から成る 2 成分物質の検索
その他の分子式関連フィールド

=> FILE REGISTRY

=> S 88-89-1/CRN ← ピクリン酸を 1 成分として含む多成分物質を /CRN で検索する
L1       57264 88-89-1/CRN

=> S L1 AND 2/NC ← /NC で成分数を限定できる
L2       55524 L1 AND 2/NC

=> S L2 AND NA/ELS ← /ELS で元素種を限定する (今回はナトリウムに限定)
L3          12 L2 AND NA/ELS

=> D SAM 1-12

L3   ANSWER 1 OF 12  REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
IN   Sodium hydroxide (Na(OH)), compd. with 2,4,6-trinitrophenol (1:1) (9CI)
MF   C6 H3 N3 O7 . H Na O

CM   1

CM   2

：

NaーOH
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• InChI は構造ベースの化学物質識別子で、InChIKey は InChI を 27 文字に簡略化したデジタル表現

• InChIKey は検索および表示が可能 (InChI は表示のみ可能)

InChIKey

全セグメントを検索
=> S JLCGSDBQJSZYCY-UHFFFAOYSA-N/INKY

先頭から 2 セグメントを検索
 S JLCGSDBQJSZYCY-UHFFFAOYSA/INKY

先頭の セグメントを検索
=> S JLCGSDBQJSZYCY/INKY

* InChI と InChIKey の詳細は InChI Trust のページを参照 (https://www.inchi-trust.org/)
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• /CI と /CCI を併用すると網羅的な検索ができる

• 例) クラス識別子が CCS (配位化合物) であるものを成分も含めて検索

=> S CCS/CI,CCI

クラス識別子

クラス識別子
=> S PMS/CI

成分クラス識別子
=> S CCS/CCI
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PMS と TIS は、/CI で /CCI を含んだ検索ができる
• PMS/CI と PMS/CI,CCI の検索結果は同じになる

クラス識別子

定義クラス識別子

合⾦AYS

配位化合物CCS

多成分物質成分COM

概念語登録CTS

一般式登録GRS

定義の不完全な物質IDS

手作業登録MAN

定義クラス識別子

鉱物MNS

混合物MXS

ポリマーPMS

ラジカルイオンRIS

環⺟核RPS

表形式無機化合物TIS

組成不明、組成不定、

複雑な反応生成物、生体物質
UVCB
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ε−カプロラクタム (105-60-2) をモノマーとしたポリマーの検索
クラス識別子

=> FILE REGISTRY

=> S 105-60-2/CRN ← ε−カプロラクタムを 1 成分として含む
多成分物質を /CRN で検索する

L1        6506 105-60-2/CRN

=> S L1 AND PMS/CI ← PMS/CI でポリマーに限定する
L2        6226 L1 AND PMS/CI

=> D SCAN

L2   6226 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN
IN   Boronic acid, B,B'-[1,5-pentanediylbis[(methylimino)-2,1-

phenylene]]bis-, polymer with hexahydro-2H-azepin-2-one
MF   (C19 H28 B2 N2 O4 . C6 H11 N O)x
CI   PMS

CM   1

CM   2

：

ポリマーのクラス識別子
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メタクリル酸エチル (CAS RN® 97-63-2) を含む 2 種類のモノマーからなるポリマーを検索する。
回答を SCAN 表示形式で確認する

検索の流れ
• メタクリル酸エチルの CAS RN® を /CRN で検索する

• クラス識別子 (/CI) を利用してポリマー (PMS) に限定する

• 成分数 (/NC) で限定する

メタクリル酸エチルを含む 2 成分ポリマーの検索
実習 1
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実習 1 (回答)
HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1):5

L3   947 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
IN   2-Propenoic acid, 2-methyl-, ethyl ester, polymer with

N-(butoxymethyl)-2-propenamide (9CI)
MF   (C8 H15 N O2 . C6 H10 O2)x
CI   PMS

CM   1

CM   2

：

HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1): END

=> FILE REGISTRY ← REGISTRY ファイルに⼊る

=> S 97-63-2/CRN ← メタクリル酸エチルを成分として
L1        9741 97-63-2/CRN 含む多成分物質の検索

=> S L1 AND PMS/CI ← ポリマーに限定
L2        9733 L1 AND PMS/CI

=> S L2 AND 2/NC ← ２成分に限定
L3         947 L2 AND 2/NC

=> D SCAN

L3   947 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
IN   2-Propenoic acid, 2-methyl-, ethyl ester, polymer with

2-(1H-imidazol-5-yl)ethyl 2-methyl-2-propenoate
MF   (C9 H12 N2 O2 . C6 H10 O2)x
CI   PMS

CM   1

CM   2

:

メタクリル酸エチル

メタクリル酸エチルを成分に含む
２成分から構成されるポリマーが
ヒットしている

SCAN を終了する場合は END を⼊力
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下記の物質を分子式や部分名を使って検索する。回答は IDE 表示形式で表示する

• 分子式 (/MF) の記述は Hill ⽅式に従う

• 炭素、水素、その他の元素のアルファベット順

• 部分名は /BI またはなしで検索する

• 部分名の例 : THIADIAZOLE, METHYLAMINO, CARBONITRILE, NITRILE, AMINO 等

分子式と部分名を使った物質を検索
実習 2

水素硫⻩窒素炭素
4144
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実習 2 (回答)
=> FILE REGISTRY

=> E C4H4N4S/MF
：

E3         126 --> C4H4N4S/MF
：

=> S E3
L1         126 C4H4N4S/MF

=> S L1 AND THIADIAZOLE?
L2          17 L1 AND THIADIAZOLE?

=> D SCAN

L2   17 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
IN   1,2,4-Thiadiazole-3-acetonitrile, 5-amino-
MF   C4 H4 N4 S 

：

HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1): 16
：

L2   17 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
IN   1,2,3-Thiadiazole-4-carbonitrile, 5-(aminomethyl)-
MF   C4 H4 N4 S

：

=> E 1,2,3-Thiadiazole-4-carbonitrile, 5-(methylamino)-/CN
E1   1   1,2,3-THIADIAZOLE-4-CARBONITRILE, 5-(MERCAPTOMETHYL)-/CN
E2   1   1,2,3-THIADIAZOLE-4-CARBONITRILE, 5-(METHOXYMETHYL)-/CN
E3   1 --> 1,2,3-THIADIAZOLE-4-CARBONITRILE, 5-(METHYLAMINO)-/CN

：

=> S E3
L3    1 "1,2,3-THIADIAZOLE-4-CARBONITRILE, 5-(METHYLAMINO)-"/CN

=> D ← IDE 表示形式（デフォルト）で表示

L3   ANSWER 1 OF 1  REGISTRY  COPYRIGHT 2024 ACS on STN 
RN   117971-49-0  REGISTRY
ED   Entered STN:  16 Dec 1988
CN   1,2,3-Thiadiazole-4-carbonitrile, 5-(methylamino)- (CA INDEX NAME)
OTHER CA INDEX NAMES:
CN   5-(Methylamino)-1,2,3-thiadiazole-4-carbonitrile
MF   C4 H4 N4 S

：

：

SCAN で全件確認する

目的の物質が得られた

目的の物質を⾒つけたら、IN フィー
ルドの名称を /CN で EXPAND する
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構造検索 (基礎編)
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構造検索の流れ
=> FILE REGISTRY

=> 
Uploading structure file: 2021_0388_Structure

:
L1      STRUCTURE UPLOADED

=> S L1
:

FULL FILE PROJECTIONS:  ONLINE  **COMPLETE**
BATCH   **COMPLETE**

:
L2           50 SEA SSS SAM L1

=> D SCAN
:

=> S L1 FULL
:

L3         7464 SEA SSS FUL L1

1. REGISTRY ファイルに⼊る

2. 構造を作図する

3. 構造をアップロードする

4. サンプル検索

5. フルファイル検索
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• 条件 1 : X の部分はハロゲンであれば何でもよい

• 条件 2 : 置換基が付いたり、さらに追加の環が縮合してもよい

下図のような部分構造を含む物質をすべて検索する
構造作図
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REGISTRY ファイルに⼊って ボタンをクリックして構造作図画面を開く

構造作図

ペンシルツール ： ノードや結合の作図、変更
消しゴムツール ： ノードや結合の削除

原子、ショートカット、可変原子などを選択

縮環の禁止

置換基の禁止

原子パレット

結合パレット

リングパレット
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① 環を描く
構造作図

ベンゼン環を作図できた

画面上のポインタの後ろに薄い色の環が現れるので
作図したい位置まで移動してクリックする

クリック
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① 環を描く
構造作図

ポインタを結合の中心に合わせると結合が
ハイライトされ、薄い色の環が縮環して表示
される。この状態でマウスをクリックする
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② 鎖を描く
構造作図

結合させたいノードにポインタを合わせ、ノードが
ハイライトされた状態でマウスをクリックする

アクティブなノード
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③ 元素を指定する
構造作図

変更したいノードにポインタを合わせると
ノードがハイライトされる。
この状態でマウスをクリックする

パレットから変更したい元素を選択する
• パレットにない元素を選択する場合は、

原子メニュー から選択する
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③ 元素を指定する
構造作図

可変原子は水色枠のタブから
指定する

変更したいノードにポインタを合わせ、
ノードがハイライトされた状態でクリック
する
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④ 結合次数を指定する
構造作図

変更したい結合にポインタを合わせると結合がハイライトされる。
この状態でマウスをクリックすると、単結合が二重結合に変更される
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構造検索

=> S L# 検索タイプ 検索範囲

内容検索タイプ

構造質問式に完全に一致する物質を検索完全一致検索EXA

EXA に加えて他の成分が含まれていてもよいファミリー検索FAM

FAM に加えて可変構造質問式を使用できる
特定の位置に置換基を含めることができる閉構造部分構造検索CSS

CSS に加えて追加の置換基が存在してもよい部分構造検索
(デフォルト)SSS

内容検索範囲

フルファイルの一部 (5 %) をテスト的に検索サンプル検索
(デフォルト)SAM

ファイルのすべて (100 %) を検索フルファイル検索FUL
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作図が完了したら をクリックする

サンプル検索

=> 
Uploading structure file: 2021_0388_Structure

Node Attributes
Ring Nodes : 1  2  3  4  5  6  7  8  9
Chain Nodes : 10
Bond Attributes
Ring Bonds : 1-2  2-3  3-4  4-5  5-6  5-7  6-1  7-8  8-9  9-6
Chain Bonds : 8-10
Exact Bonds : 8-10
Normalized Bonds : 1-2  2-3  3-4  4-5  5-6  6-1
Exact/Normalized Bonds : 5-7  7-8  8-9  9-6

：

L1      STRUCTURE UPLOADED ← 構造質問式に L 番号が付与される

アップロードした構造質問式の構造と
属性が自動的に表示される
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サンプル検索 (続き)
=> S L1
SAMPLE SEARCH INITIATED 11:33:28
SAMPLE SCREEN SEARCH COMPLETED - 464 TO ITERATE

100.0% PROCESSED        464 ITERATIONS 50 ANSWER
INCOMPLETE SEARCH (SYSTEM LIMIT EXCEEDED)
SEARCH TIME: 00.00.01

FULL FILE PROJECTIONS:  ONLINE  **COMPLETE**
BATCH   **COMPLETE**

PROJECTED ITERATIONS:         7988 TO    10572
PROJECTED ANSWERS:            5419 TO     7581

L2           50 SEA SSS SAM L1

=> D SCAN
L2   50 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2023 ACS on STN 
IN   Benzothiazole, 2-chloro-
MF   C7 H4 Cl N S
CI   COM

**PROPERTY DATA AVAILABLE IN THE 'PROP' FORMAT**

HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1): 3
:

サンプル検索を実⾏する
=> S L1

• サンプル検索 (SAM) はデフォルトの検索範囲である
ため、⼊力を省略できる

• 構造検索のタイプもデフォルトの部分構造検索
(SSS) の場合、⼊力を省略できる

表示したい件数を⼊力するか、終了する場合は END
または 0 を⼊力する

SCAN 表示形式で、構造質問式の適合性をチェックする

COMPLETE になっていることを確認する
• INCOMPLETE の場合、フルファイル検索を⾏っても

不完全な検索となる
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フルファイル検索
HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1): END

=> S L1 FULL
FULL SEARCH INITIATED 11:35:06
FULL SCREEN SEARCH COMPLETED - 6046 TO ITERATE

100.0% PROCESSED       6046 ITERATIONS 4229 ANSWERS
SEARCH TIME: 00.00.01

L3           6872 SEA SSS FUL L1

=> D 1-10
L3   ANSWER 1 OF 6872  REGISTRY  COPYRIGHT 2023 ACS on STN 
RN   2709780-22-1  REGISTRY
ED   Entered STN:  11 Oct 2021
CN   Benzothiazole, 2-bromo-4-iodo- (CA INDEX NAME)
MF   C7 H3 Br I N S
:

**PROPERTY DATA AVAILABLE IN THE 'PROP' FORMAT**

L3   ANSWER 2 OF 6872  REGISTRY  COPYRIGHT 2023 ACS on STN 
:

フルファイル検索を実⾏する
=> S L1 FULL

• サンプル検索の結果 「FULL FILE 
PROJECTIONS: ONLINE **COMPLETE**」 で
あったら、フルファイル検索を実⾏する

DISPLAY コマンドで回答を表示する
• 表示形式の⼊力を省略した場合、デフォルト

の IDE 表示形式で回答が表示される
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右記の部分構造を含む物質を検索する
• 条件 : 環は縮合してもよい

• 条件 : 作図していない置換基がついていてもよい

作図のポイント
• X メニュー (可変原子選択)         から Ak (炭素鎖)、X (ハロゲン) を指定する

検索のポイント
• 置換基や縮環を許容する場合は、特別な指定はせずに部分構造検索を実⾏する

実習 3

* 実習 3 の回答は実習 4 で利用します。そのため、STN を切断する場合は、LOG H をご利用ください



© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.47

実習 3 (回答)

=> 
Uploading structure file: 2023_0320_Structure

Node Attributes
Ring Nodes : 1  2  3  4  5
Chain Nodes : 6  7  8  10
Bond Attributes
Ring Bonds : 1-2  2-3  3-4  4-5  5-1

：

L1      STRUCTURE UPLOADED

=> S L1 ← 部分構造検索のサンプル検索
：

FULL FILE PROJECTIONS:  ONLINE  **COMPLETE**
BATCH   **COMPLETE**

PROJECTED ITERATIONS:      1825960 TO  1862280
PROJECTED ANSWERS:            3385 TO     5135

L2           50 SEA SSS SAM L1

=> D SCAN ← 適合性を確認

L2   50 ANSWERS   REGISTRY  COPYRIGHT 2023 ACS on STN 
IN   1H-Pyrrole-2-carboxylic acid, 3-fluoro-4-

tetradecyl-, ethyl ester
MF   C21 H36 F N O2

HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1):END

=> S L1 FUL ← 部分構造検索のフルファイル検索
：

L3         4213 SEA SSS FUL L1

より X, Ak を選択
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便利な作図機能
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特定のノードへの置換基の追加を禁止する際に使用
置換の禁止

② 置換基の追加を禁止したいノードに
カーソルを合わせ、クリックする

① をクリックする

置 換 禁 止 を 指 定 す る と 、
ノードが四角枠で囲まれる
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環が縮合またはスピロ型結合しないことを指定
環の孤⽴化

① をクリックする

② 孤⽴を指定したい環にカーソルを
合わせてクリックする 環結合は太線になる
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環または一つの環系に対して、置換基の可変な結合位置を指定する際に使用
可変置換位置

オルト位の指定 メタ位の指定 パラ位の指定

① 基本骨格と置換基を離して作図する

③ ② の操作を繰り返し、結合位置を
複数 (2 箇所以上) 指定する

② をクリックし、置換基を
クリックして結合位置まで
ドラッグする
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繰り返しを含む構造をまとめて作図可能
繰り返しグループ

② をクリックし、繰り返し
部分をドラッグする

繰り返しグループを取り消す場合は、消しゴム
ツールで繰り返し数を削除する

① 繰り返し部分を含めて基本骨格を作図する ③ 作図画面上部のボックスに繰り返し数を
⼊力して 「Apply」 をクリックする



© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.53

一つのノードに複数の原子やショートカット、可変原子、フラグメントを指定可能
R グループ

まとめて検索
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R グループ (続き)

① 基本骨格を作図。原子、ショートカット、
可変原子にない置換基はフラグメントと
して離して作図する

② をクリックし、フラグメントに
結合位置を指定する
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R グループ (続き)

④ 基 本 骨 格 に R1 を 作 図 す る 。
作図した R グループにカーソル
をかざすと、定義を確認できる

③ をクリックし、R グループを定義する
• 原子、可変原子、ショートカット、フラグメント

の一覧から選択

• 最大 20 個の R グループを指定可能

• 各 R グループに最大 20 項目を指定可能

* 詳細については「＜詳細版＞化学物質検索」
(https://www.jaici.or.jp/download_file/view/53583d3c-ba50-45a3-a7ab-
b75c48a0e321/) 参照
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属性を指定するとノードや結合に詳細な設定が可能
属性の指定

* 詳細については「＜詳細版＞化学物質検索」 (https://www.jaici.or.jp/download_file/view/53583d3c-ba50-45a3-a7ab-b75c48a0e321/) 参照

内容属性の種

ノードが 「環上」、「鎖上」、「環または鎖上」 にあることを指定する属性ノードの属性

Bond Type は結合の種類 (環、鎖、環または鎖) を、Bond Value はノーマライ
ズド結合の可能性を指定する結合の属性

「元素数」 を指定すると、一般式グループ (Hy，Cb，Cy，Ak) について、元素
の種類と数を限定することができる元素数

一般式グループ記号 (Hy，Cb，Cy，Ak) について 「飽和度」、「鎖の種類」、
「ヘテロ原子の数」、「環系の種類」、「炭素原子数」 を指定する際に使用
する

一般式属性

結合非水素数を指定すると、特定のノードに結合する水素以外のノードの数を
限定できる結合非水素数
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クロスオーバー検索
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化学物質のクロスオーバー検索
AN   1984:12501  CAPLUS Full-text
DN   100:12501
OREF 100:1957a,1960a
ED   Entered STN:  12 May 1984
TI   Studies on the antifungal constituent of Qing Dai 
AU   Li, Qinghua; Jin, Jishu; Chong, Mingcai; Song, Zhaoyou
CS   Anhui Inst. Med. Sci., Peop. Rep. China
SO   Zhongcaoyao (1983), 14(10), 440-1

CODEN: CTYAD8; ISSN: 0253-2670
DT   Journal
LA   Chinese

：
GI

Ⅰ
:

IT   Fungicides and Fungistats
(tryptanthrin, of Isatis indigotica)

IT   13220-57-0
RL: BSU (Biological study, unclassified); BIOL (Biological study)

(of Isatis indigotica, isolation and fungicidal activity of)
:

CAplus ファイル

クロスオーバー検索
• REGISTRY ファイルの検索結果として得られた

L 番号を CAplus ファイルで検索すると、その
物質に関する文献を検索できる

RN   13220-57-0  REGISTRY
ED   Entered STN:  16 Nov 1984
CN   Indolo[2,1-b]quinazoline-6,12-dione  (CA INDEX NAME)
OTHER NAMES:
CN   Couroupitine A
CN   NSC 349447
CN   Triptantrin
CN   Tryptanthrin
CN   Tryptanthrine
MF   C15 H8 N2 O2
INCH InChI=1S/C15H8N2O2/c18-13-10-6-2-4-8-12(10)17-14(13)16-

11-7-3-1-5-9(11)15(17)19/h1-8H
INKY VQQVWGVXDIPORV-UHFFFAOYSA-N
CI   COM
SR   CA
LC   STN Files:   BIOSIS, CA, CAPLUS, CASBIOACTIVI, 

CASFORMULTNS, CASREACT, CHEMCATS, CHEMLIST, EMBASE, 
IPA, MEDLINE, NAPRALERT, REAXYSFILE*, REAXYSFILESU*,
RTECS*, TOXCENTER, USPAT2, USPATFULL
(*File contains numerically searchable property data)

**PROPERTY DATA AVAILABLE IN THE 'PROP' FORMAT**
:

REGISTRY ファイル

CA に索引された特定の化学物質は
REGISTRY ファイルに収録される
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クロスオーバー検索の流れ

Step 1 : REGISTRY ファイルで物質を検索

Step 2 ： CAplus ファイルで REGISTRY ファイルの L 番号を検索

=> FILE REGISTRY
=> S 58-08-2 (CAS RN® 検索) 
=> S CAFFEINE/CN (完全名称検索)
L1

=> FILE CAPLUS
=> S L1 L1 の物質の CAS RN® が索引されている

文献がヒット
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クラリスロマイシンに関する検索
クロスオーバー検索の流れ

Step 1

Step 2

=> FILE REGISTRY

=> E CLARITHROMYCIN/CN

E1           1     CLARITH/CN
E2           1     CLARITHRO/CN
E3           1 --> CLARITHROMYCIN/CN
E4           1     CLARITHROMYCIN 9-OXIME/CN
：

=> S E3 ← 化学物質を検索する (L1)
L1          1 CLARITHROMYCIN/CN

=> FILE CAPLUS

=> S L1 ← REGISTRY ファイルのL 番号を検索
L2      13248 L1

=> S L1/P ← /P をつけると合成文献を検索できる
L3        174 L1/P

クラリスロマイシンの合成文献がヒット

=> D SCAN HITRN

L3 174 ANSWERS CAPLUS COPYRIGHT 2023 ACS on STN
IT 81103-11-9P, Clarithromycin

RL: SPN (Synthetic preparation); PREP (Preparation)
(method for synthesis of clarithromycin)

合成文献には CAS RN® に P がついている

クラリスロマイシンに関するすべての文献がヒット

=> D SCAN HITRN

L2 13248 ANSWERS CAPLUS COPYRIGHT 2023 ACS on STN
IT 81103-11-9, Clarithromycin

RL: THU (Therapeutic use); BIOL (Biological study); USES (Uses)
(mols. that target proteins of coronaviruses and uses)．

クラリスロマイシンの CAS RN® が索引されているレコードがヒットする
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Isatin の部分構造を持つ物質を検索し、その合成文献を検索
検索例

• 条件 1 : 追加の置換基が存在してもよい

• 条件 2 : 環はこれ以上縮合しない

Isatin の CAS RN® : 91-56-5
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検索例 (続き)
=> FILE REGISTRY ← REGISTRY ファイルに⼊る

=> 
Uploading structure file: 2021_0411_Structure

Node Attributes
：
L1      STRUCTURE UPLOADED  ← 構造をアップロード

=> S L1 ← サンプル検索
：
FULL FILE PROJECTIONS:  ONLINE  **COMPLETE**

BATCH   **COMPLETE**
PROJECTED ITERATIONS:       134314 TO   144326
PROJECTED ANSWERS:           47000 TO    52998

L2           50 SEA SSS SAM L1

=> S L1 FULL
：
L3        50159 SEA SSS FUL L1

環の孤⽴化を指定する
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検索例 (続き)
=> FILE CAPLUS

=> S L3/P
L4        4219 L3/P

=> D 3 ALL HITSTR

L4   ANSWER 3 OF 4219  CAPLUS  COPYRIGHT 2023 ACS on STN 
：

TI   Indium Catalyzed Sequential Regioselective Remote C-H Indolylation and
Rearrangement Reaction of Peroxyoxindole
：

IT   91-56-5P, 1H-Indole-2,3-dione
RL: BYP (Byproduct); RCT (Reactant); PREP (Preparation); RACT (Reactant
or reagent) 

(regioselective indium-catalyzed tandem double
indolylation/rearrangement-indolylation/iron-catalyzed Hock
cleavage-indolylation of (alkyl/phenyl)peroxyoxindoles with indoles)

RN   91-56-5  CAPLUS      
CN   1H-Indole-2,3-dione  (CA INDEX NAME)

HITSTR 表示形式
CAplus ファイルでヒットした物質の
CA 索引名と構造を確認できる
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CAplus ファイルの回答は ALL HITSTR 表示形式で表示する

実習 3
右記の部分構造を含む物質を検索する
• 条件 : 環は縮合してもよい

• 条件 : 作図していない置換基がついていてもよい

実習 3 で得た物質の文献を調べる
実習 4
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実習 4 (回答)
IT   91348-45-7P   117637-79-3P

RL: SPN (Synthetic preparation); PREP (Preparation)
(green prepn. of halogenated N-heteroarenes and 
naphthols via electrochem. C-H halogenation using 
ammonium halides, and mechanistic studies)

RN   91348-45-7 CAPLUS      
CN   1H-Indole-2-carboxylic acid, 3-bromo-, ethyl ester  

(CA INDEX NAME)

RN   117637-79-3  CAPLUS
CN   1H-Indole-2-carboxylic acid, 3-iodo-, ethyl ester  

(CA INDEX NAME)

:

(実習３)
=> S L1 FUL
L3         4213 SEA SSS FUL L1

(実習４)
=> FILE CAPLUS ← CAplus ファイルに⼊る

=> S L3 ← L をクロスオーバー検索
L4         849 L3

=> D ALL HITSTR 1-10
:

L4   ANSWER 2 OF 849  CAPLUS  COPYRIGHT 2023 ACS on STN  

AN   2023:1762879  CAPLUS Full-text
ED   Entered STN:  28 Aug 2023
TI   Electrochemical Direct C-H Halogenation of N-

Heteroarenes and Naphthols
:

IT   1484-27-1P  1496-78-2P  2033-44-5P  7164-92-3P   
:

85092-85-9P  85092-86-0P  91348-45-7P 102153-45-7P   
117637-79-3P 124589-41-9P  213991-84-5P  524956-02-3P

:
RL: SPN (Synthetic preparation); PREP (Preparation)

(green prepn. of halogenated N-heteroarenes and 
:

ALL HITSTR で回答を表示する HITSTR 表示形式で、CAplus ファイルで
ヒットした物質の CA 索引名と構造を確認
できる

Tel : 0120-003-462 (平⽇ 9:00-17:00)

Mail : 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
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