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MARPAT ファイルの概要
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3MARPAT ファイル

 MARPAT ファイルは、マルクーシュ構造が検索
できる特許データベース

- CA ファイルに収録する特許のうち、
マルクーシュ構造の記載がある特許を収録

- 収録期間 : 1961 年〜
CAS 作成 1984 年〜
INPI 由来 1961 年〜1987 年

- 更新頻度 : 毎⽇
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4MARPAT ファイルの収録対象

 収録対象化合物
- 有機化合物
- 有機⾦属化合物
- 重合度が 10 以下のオリゴマー

 収録対象外の化合物
- 無機化合物
- ポリマー
- 核酸、タンパク質 *

 特定化学物質 (構造が明確な物質) は収録されない

* 短い配列の場合は収録
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5レコード例 : ALL 表⽰形式
AN   136:102298  MARPAT Full-text
TI   Preparation of substituted pyridines
IN   Norbert, Lui; Panskus, Hans; Schnatterer, Albert
PA   Bayer A.-G., Germany

：
PATENT NO.          KIND  DATE        APPLICATION NO.         DATE

--------------- ---- -------- --------------------- --------
PI   JP 2002020372        A    20020123    JP 2001-169465          20010605

DE 10111874          A1   20011213    DE 2001-10111874        20010313
PRAI DE 2000-10028141          20000608     

DE 2001-10111874          20010313     
DE 2000-10028414          20000608     

PSPI 
PATENT NO.          KIND  STATUS          STATUS DATE 
--------------- ---- ------------- -----------
JP 2002020372        A    Dead            20210610
DE 10111874          A1   Dead            20201121

OS   CASREACT 136:102298
GI

：
AB   Title compds. I (R1, R5 = C1-10 alkyl, C6-10 aryl; R2, R4 = H, C1-10

alkyl, CN, CO2R6; R6 = C1-10 alkyl; R3 = H, C1-10 alkyl, (un)substituted
C6-10 aryl) are prepd. by reaction of 1,4-dihydropyridine II (R1-R5 = same

：
IT   Oxidation

(prepn. of substituted pyridines)
IT   122549-42-2P

：

レコードは⽂献 (特許) 単位

 CAplus/CA ファイルの書誌情報，
抄録，索引が収録されている

 レコード番号 (AN) 以外は検索不可
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6レコード例 : ALL 表⽰形式 (続き)
MSTR 1

G1     = alkyl <containing 1-10 C> /
aryl <containing 6-10 C> / (Example: Pr-i)

G2     = H / alkyl <containing 1-10 C> / CN /
alkoxycarbonyl <containing 1-10 C> / (Examples: CO2Me /
CO2Et)

G3     = H / alkyl <containing 1-10 C> /
aryl <containing 6-10 C> (opt. substd. by 1 or more G4) /
(Example: 13)

G4     = halo / NO2 / alkoxycarbonyl <containing 1-10 C> /
CN / alkyl <containing 1-10 C> 

Patent location:            claim 1

MSTR 2

：

 マルクーシュ構造は基本⾻格と
置換基の定義として索引される

 １ レコードに複数のマルクーシュ
構造が含まれる場合もある

基本⾻格 1

置換基の定義

マルクーシュ構造の記載位置

基本⾻格 2

以下は省略
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7

書
誌
情
報

抄
録

RN 122549-42-2

CAS FILES における化学物質の索引

MSTR1

Pr-ii-Pr

OMeMeO

F

C

O

N

C

O

化学関連の特許
実施例 特許請求範囲

(発明の詳細な説明)

Pr-ii-Pr

OMeMeO

F

C

O

N

C

O

R1、 R5 = C1-10 alkyl、 C6-
10 aryl; R2、 R4 = H、 C1-
10 alkyl、CO2R6 。。。

CAplus/CA ファイル

MARPAT  ファイル

CAplus/CA の
書誌情報、
抄録、索引

REGISTRY ファイル

マルクーシュ
構造

索
引

IT 122579-42-2

重要な特定化学物質
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8化学物質の索引⽅針

REGISTRY/CAplusMARPAT
1981-1961-特許

請求
範囲

発明の内容に関わりのある
特定化学物質マルクーシュ構造

1961-
発明の
詳細な
説明

マルクーシュ構造
特許請求範囲中にマルクーシュ構造がない
場合、または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

1907-

実施例
発明の内容に関わりのある
特定化学物質
(何らかの hard data がある物質を索引。
1993 年以降⼀部の特許については実施例中の
hard data のない物質も索引。
⽐較として挙げられている例⽰物質は索引
されない)
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9MARPAT ファイルの概要 - まとめ

 MARPAT ファイルは低分⼦有機化合物のマルクー
シュ構造が検索可能な特許のデータベース

 同じ特許からでも、特定化学物質は
REGISTRY/CAplus に、マルクーシュ構造は
MARPAT に索引される

 化学物質関連特許の網羅的な調査には
REGISTRY/CAplus と MARPAT を併⽤する



マルクーシュ構造の索引
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11マルクーシュ構造の索引

 MARPAT ファイルは、マルクーシュ構造を構成
する置換基を 3 つのレベルで索引している

(C、N、CH3、Pyridine など)

(halo、alkyl、carbon chain など)

(構造で表現できない記載
organic group、negatively charged など)

R グループ

特定原⼦

⼀般式グループ
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12

[式 (I) 中、 R1 は、炭素数 1～6 の
アルキル基、炭素数 3～6 のシクロ
アルキル基、炭素数 1～6 のアル
コキシ基、水酸基またはニトロ基を
示す]

公報の記載 vs. MARPAT ファイルの索引 - 1

公報中の記載
【請求項 2】
前記 (D) 成分におけるイソフタル酸系化合
物が、下記式 (I) で表されるイソフタル酸系
化合物であることを特徴とする請求項 1 に
記載の半導体用接着剤組成物。
【化 I】

MARPAT ファイルの索引

G1  = alkyl <containing 1-6 C> /
cycloalkyl <containing 3-6 C> / 
alkoxy <containing 1-6 C> / OH / NO2 

MSTR 1
CO2H

CO2HG1

G17    = H / Ph / 164 / 171 / ..

置換基は構造フラグメントとして索引される
場合もある

特定原⼦

* 別の特許の例

⼀般式グループ

(JP2011-225840)
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13公報の記載 vs. MARPAT ファイルの索引 - 2

公報中の記載 MARPAT ファイルの索引
MSTR 3

(JP2011-187488)

【請求項 9】
【化 2 】

[式中、R6～R20 は、それぞれ独立して、
1 価の有機基であり、R6～R20 の少なく
とも一つは水酸基またはカルボキシル基
である。]

CH

G1

G1
G1

G1

G1
G1

G1

G1

G1G1G1G1

G1

G1
G1

G1  = 1 or more G2 / R <"organic group"> 
G2  = OH / CO2H 

・ 構造では表現できない置換基は
R <テキスト> で索引

・ <> の中のテキストは検索不可

R グループ
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14マルクーシュ構造の置換基に関する索引

 MARPAT ファイルは、置換基の許容や補⾜を
以下のように索引している

内容MSTR 中の記載

必ず置換する(substd. by)
substituted by

任意の置換基の存在を表す(opt. substd by. ) 
optionally substituted by

別のクレーム中 (従属項など) で、権利請求
されている置換基を収録(Specifically claimed)

請求項以外の特許中に記載されている具体的な
例⽰物質(Example)

許
容

補
⾜
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15

【請求項 1】

(式中、R1 は、ハロゲン原子または炭素数 1
から 4 のアルコキシ基で置換されていてもよ
い炭素数 1 から 10 のアルキル基；炭素数 1
から 10 のアルキル基、炭素数 1 から 10 の
ハロアルキル基またはハロゲン原子で置換さ
れていてもよい炭素数 3 から 8 のシクロアル
キル基；… ) で表される 4- シクロペンチルシ
クロヘキサノン誘導体。

：
【請求項 4】
R1 が、プロピル基である請求項 3 に記載

の 4- シクロペンチルシクロヘキサノン誘導
体。

公報の記載 vs. MARPAT ファイルの索引 - 3

公報中の記載 MARPAT ファイルの索引
MSTR 1

(JP2011-207785)

OG1

G1    = alkyl <containing 1-10 C> 
(opt. substd. by 1 or more G2) /..
:

/(Specifically claimed : Pr-n)
G2    = halo / alkoxy <containing 1-4 C> 

:
Patent location:            claim 1

・「置換されていてもよい」は “opt. 
substd. by” で表される

・ マルクーシュの定義の記載以外からも
置換基の情報を補⾜している



マッチレベルと元素数レベル
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17MARPAT ファイルの構造検索とマッチレベル

を作図したときに 特定原⼦ ( や pyridyl) だけでよい

⼀般式 (heterocycle など) も含めたい

マッチレベル の指定で得られる回答をコントロールできる
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18マッチレベルとは︖

 構造質問式に指定できるマルクーシュ構造
検索⽤の属性
- Atom (原⼦) 
- Class (クラス) 
- Any (不定) の 3 種類がある

 マッチレベルと得られる回答

少

多

特定原⼦
⼀般式

R グループ
特定原⼦
特定原⼦ ⼀般式

Atom
Class
Any

マッチレベル 得られる回答の索引レベルと件数
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19

“ピリジン” を作図して、どのマッチレベルを
指定したら、上記の内容が回答に含まれるか︖

pyridyl
heterocycle <containing 1 N>
heteroaryl <containing 1 N>
heterocycle
heteroaryl
R <Cyclic Organic Substituent>
R <Organic Substituent>

マッチレベルと MARPAT の索引レベル

MARPAT ファイル中での “ピリジン” に関連する様々な記載

N

R グループ

特定原⼦

⼀般式グループ
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20

pyridyl
heterocycle <containing 1 N>
heteroaryl <containing 1 N>
heterocycle
heteroaryl
R <Cyclic Organic Substituent>
R <Organic Substituent>

マッチレベルの指定と得られる回答の例

NAtom

Class

Any

マッチレベルの指定

・Atom では特定原⼦で索引されている回答のみ
・Class では⼀般式グループで索引されている回答もヒット
・Any では R グループで索引されている回答もヒット

* Class は元素数レベルを Unlimited にした場合。元素数レベルについてはスライド 23 参照。
* マッチレベル Any は R グループをヒットさせるためのレベル。Any に指定した置換基が「何でもよい」

という検索になるわけではない。
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21⼀般式グループの定義

 MARPAT ファイル中の⼀般式グループには、
元素の種類と数が記載されている場合と記載
されていない場合がある

- 元素の種類と数の記載あり
alkyl <containing 1-20 C> (炭素数 1-20 のアルキル基) 

heterocycle <containing 1 N> (窒素数 1 のヘテロ環) 

- 元素の種類と数の記載なし
alkyl
heterocycle
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22元素数レベル (Element Count Level) とは︖

 元素の種類と数が記載されていない⼀般式グループ
を回答に含めるかを指定する属性
- マッチレベルを Class にした場合に検討する

⼀般式グループに対して元素の種類と数の記載があり、
かつその条件を満たす回答 (デフォルト)Limited

上記に加え、元素の種類と数が記載されていない回答
(指定した元素の存在が否定されない回答を含む)Unlimited

＊ Atom の場合は元素数レベルの指定は回答に影響しない。Any の場合は必ず Unlimited を指定する。

Any

Class

Atom

Unlimited

Limited

元素数レベル

© 2023 化学情報協会

23

pyridyl
heterocycle <containing 1 N>
heteroaryl <containing 1 N>
heterocycle
heteroaryl

元素数レベルの指定と得られる回答の例

N

Limited

Unlimited

元素数レベルの指定

Hy

＊ Hy (ヘテロ環) 

・特定の構造を作図または Ak, Cy, Hy, Cb に元素数を指定した場合、
元素数レベルを Limited にすると元素の種類と数が記載されており
かつ条件にマッチするものだけがヒット

元素数 を
窒素 1 に指定

マッチレベル : Class
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24元素数レベルの指定と得られる回答の例

Hy

＊ Hy (ヘテロ環) 

pyridyl
heterocycle <containing 1 N>
heteroaryl <containing 1 N>
heterocycle
heteroaryl

Limited
Unlimited

・元素の種類と数を限定していない作図の場合は
元素数レベルは回答に影響しない

元素数レベルの指定
マッチレベル : Class

N
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25構造作図 – マッチレベル、元素数レベルの指定

 デフォルトでは下記のように指定される
環のマッチレベル : Atom
鎖のマッチレベル : Class 
元素数レベル : Limited

Preferences でデフォルト値の
確認・変更が可能

属性確認パネルで設定
を確認できる
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26構造作図 – マッチレベル、元素数レベルの指定

右クリック

Markush Attributes 
を選択

マッチレベル
の指定

元素数レベル
の指定

右クリック > Markush Attributes から
マッチレベル、元素数レベルを変更できる
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27マッチレベル練習 - 1

マッチレベル・元素数レベルの指定
Class

AtomMARPAT 中
の記載

構造
質問式 元素数レベル

Unlimited
元素数レベル

Limited

F

① F Cl

X (halo)

F/Cl/Br/I/At
② X

X (halo)

「構造質問式」欄の構造を作図した場合、各マッチレベル・元素数レベルで
「MARPAT 中の記載」欄の構造がヒットするかどうか考えます

＊ X (ハロゲン) や M (⾦属) はマッチレベル Class でも元素数レベルの設定は回答に影響しない
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28マッチレベル練習 - 1 (回答)

マッチレベル・元素数レベルの指定
Class

AtomMARPAT 中
の記載

構造
質問式 元素数レベル

Unlimited
元素数レベル

Limited

○○F

① F ××Cl

○×X (halo)

○○F/Cl/Br/I/At
② X

○×X (halo)

Point︕

マッチレベル Atom では⼀般式
グループはヒットしない
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29マッチレベル練習 - 2

マッチレベル・元素数レベルの指定
Class

AtomMARPAT 中の記載構造質問式 元素数レベル
Unlimited

元素数レベル
Limited

Q-C-C-C-Q③
Alkyl <(1-5) C>
Alkyl
Q-C-C-C-Q④

元素数
炭素 1-2

Alkyl <(1-5) C>
Alkyl
Q-C-C-C-Q⑤

元素数
指定なし

Alkyl <(1-5) C>
Alkyl

＊ Q (C, H 以外) 
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30マッチレベル練習 - 2 (回答)
マッチレベル・元素数レベルの指定

Class
AtomMARPAT 中の記載構造質問式 元素数レベル

Unlimited
元素数レベル

Limited
×××Q-C-C-C-Q③
○○×Alkyl <(1-5) C>
○××Alkyl
×××Q-C-C-C-Q④

元素数
炭素 1-2

○○×Alkyl <(1-5) C>
○××Alkyl

○○Q-C-C-C-Q⑤

元素数
指定なし

○×Alkyl <(1-5) C>
○×Alkyl

＊ Q (C, H 以外) 

Point︕

元素数レベルが影響するのは、元素数を指定
した作図をしている場合のみ
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31マッチレベル練習 - 3

マッチレベル・元素数レベルの指定
Class

AtomMARPAT 中の記載構造質問式 元素数レベル
Unlimited

元素数レベル
Limited

⑥

環孤⽴

Heterocycle <(2) N, (0-) O>

Heterocycle

⑦

元素数
窒素 1

Heterocycle <(2) N, (0-) O>

Heterocycle

⑧

元素数
指定なし

Heterocycle<(2) N, (0-) O>

Heterocycle

窒素が 2 個
酸素が 0 個以上
という条件
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32マッチレベル練習 - 3 (回答)

マッチレベル・元素数レベルの指定
Class

AtomMARPAT 中の記載構造質問式 元素数レベル
Unlimited

元素数レベル
Limited

×××⑥

環孤⽴

×××Heterocycle <(2) N, (0-) O>

○××Heterocycle

×××⑦

元素数
窒素 1

×××Heterocycle <(2) N, (0-) O>

○××Heterocycle

○○⑧

元素数
指定なし

○×Heterocycle<(2) N, (0-) O>

○×Heterocycle

Point︕

元素数が条件を満たさない
回答は Class 、Unlimited 
でもヒットしない
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33マッチレベル、元素数レベルのまとめ

 重要な環など、特定原⼦で明確に存在してほしい
部分はマッチレベルを Atom に指定

 ⼀般式グループで定義されている場合も回答に
含めたい部分はマッチレベルを Class に指定

 元素の種類と数が記載されていない⼀般式グループ
も回答に含めたい部分は、マッチレベルを Class に、
元素数レベルを Unlimited に指定



MARPAT ファイルの検索
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35MARPAT ファイルの構造検索

=> S L# 検索タイプ 検索範囲

内容検索タイプ

構造質問式に⼀致する回答。追加の置換基を許容しない閉構造部分構造検索CSS

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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36構造検索時の注意点

 完全⼀致 (EXA) およびファミリー (FAM) 検索は
ない

 結合属性 (Bond Type) で 環/鎖 (Ring/Chain) を
指定した作図はできない
- 結合属性を Ring に指定したフラグメントと Chain に

指定したフラグメントを描き R グループに含めればよい

 構造質問式同⼠を演算 (AND, OR, NOT) する
ことはできない
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37MARPAT ファイルの主な表⽰形式

回答の適合性をチェックしたい => D SCAN TI FQHIT

書誌情報とヒットした => D BIB FQHIT

マルクーシュ構造を⾒たい

内容表⽰形式
標題，特許分類，索引情報，FQHIT
(ランダム表⽰)SCAN 

最初にヒットしたマルクーシュ構造 (ヒット部分のみ)FQHIT
FQHIT と関連する G グループの定義FQHITEXG
マルクーシュ構造情報すべてMSTR
書誌情報 (デフォルト)BIB 
レコードの全情報ALL

＊ SCAN に含まれる TI (標題) 
と FQHIT だけをコンパクト
に表⽰できる
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38検索例

 下図の構造を MARPAT ファイルで検索する

・ 環は縮合してもよい
・ ⾚丸で囲った環は明確に存在して欲しい重要な環なので

マッチレベルは Atom で検索
・ それ以外のノードはマッチレベル Class、 元素数レベル Limited

で検索
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39作図画⾯の起動

• CAS STNext にログインし、MARPAT ファイル
に⼊る

• 右下の ボタンで構造作図画⾯を起動する
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40作図例

 デフォルトでは下記のように指定される
環のマッチレベル : Atom
鎖のマッチレベル : Class 
元素数レベル : Limited
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41作図例

1. 選択ツールをクリック

2. ベンゼン環を選択して
ハイライト

デフォルトの設定から変更したいところだけ変更
すればよい

↓
ベンゼン環部分のマッチレベルを Class に変更
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42作図例

3. ベンゼン環上の炭素にポインタ
を合わせ右クリック

4. Markush Attributes を選択し、
マッチレベルを Class に変更

5. OK ボタンをクリックして
画⾯を閉じる
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43作図例

構造質問式のアップロード

属性確認パネルでマッチレベルの
設定を確認
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44検索の流れ
=> FILE MARPAT

=>
Uploading structure file: 2022_0023_Structure

Node Attributes
:
Markush Attributes
Match Level (ATOM) : 1  2  3  4  5
Match Level (CLASS) : 6  7  8  9  10  11  12  13  14  15  16
Element Count Level (LIMITED) : 1  2  3  4  5  6  7  8  9  10  11  12  13  14  15  16

L1 STRUCTURE UPLOADED

=> S L1
:

100.0% PROCESSED       1207 ITERATIONS                               9 ANSWERS
SEARCH TIME: 00.00.01

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

PROJECTED ITERATIONS:        22088 TO    26192
PROJECTED ANSWERS:               9 TO      361

L2            9 SEA SSS SAM L1

構造質問式をアップロード

サンプル検索を実⾏

ONLINE **COMPLETE **
であることを確認
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45検索の流れ
=> D SCAN TI FQHIT

L2   9 ANSWERS   MARPAT  COPYRIGHT 2022 ACS on STN 
TI   Preparation of phenyltriazolones and -tetrazolones as herbicides

MSTR 2 Assembled  

329: alkyl <containing up to 6 C> (opt. substd. by 1 or more halo)
380: loweralkyl
Patent location:            disclosure

HOW MANY MORE ANSWERS DO YOU WISH TO SCAN? (1):8

:

回答のチェックには
SCAN TI FQHIT がおすすめ

標題 (TI) とレコード中の最初にヒットしたマルクー
シュ構造 (FQHIT) を表⽰ (ランダム表⽰)

FQHIT では Assembled (ヒット部分
を組み⽴てた構造) 形式で表⽰される
ためヒットした構造が分かりやすい
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46検索の流れ
=> S L1 FUL

:
L3          209 SEA SSS FUL L1

=> D BIB FQHIT 

L3   ANSWER 1 OF 209  MARPAT  COPYRIGHT 2022 ACS on STN 
AN   178:255170  MARPAT Full-text
TI   NLRP3 activators for use in the treatment of infectious diseases or cancer

by activating NLRP3 inflammasome
IN   Gross, Olaf; Neuwirt, Emilia; Jung, Manfred
PA   Albert-Ludwigs-Universitaet Freiburg, Germany
SO   PCT Int. Appl., 254pp.

CODEN: PIXXD2
DT   Patent
LA   English
FAN.CNT 2

PATENT NO.          KIND  DATE        APPLICATION NO.         DATE
--------------- ---- -------- --------------------- --------

PI   WO 2022079246        A1   20220421    WO 2021-EP78623         20211015
EP 3984535           A1   20220420    EP 2020-202297          20201016

PRAI EP 2020-202297            20201016     
PSPI 

PATENT NO.          KIND  STATUS          STATUS DATE 
--------------- ---- ------------- -----------
WO 2022079246        A1   Alive           20220428
EP 3984535           A1   Alive           20220421

フルファイル検索を実⾏

1件⽬の書誌情報 (BIB) と
FQHIT を表⽰
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47検索の流れ
MSTR 1 Assembled

566: alkylene <containing 1-5 C> (opt. substd. by 1 or more G20)
695: alkyl <containing 1-5 C> (opt. substd.)
Patent location:            claim 1
Note:                       additional derivatization also claimed
Note:                       or pharmaceutically acceptable salts

RE.CNT  22    THERE ARE 22 CITED REFERENCES AVAILABLE FOR THIS RECORD
ALL CITATIONS AVAILABLE IN THE RE FORMAT 
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48参考 : 回答の絞り込み

 MARPAT ファイルでは発⾏年やキーワードなどで
検索できないため、絞り込み検索を⾏いたい場合
は、CAplus ファイルにクロスオーバーする

=> FILE MARPAT

=> S L1 

=> S L1 FUL
:

L3 209 SEA SSS FUL L1

=> FILE CAPLUS   

=> S L3
L4

=> S L4 AND 2000<=PY
L5

CAplus ファイルに⼊る

MARPAT ファイルの L 番号を
使ってクロスオーバー検索が可能

発⾏年で限定
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49実習 1

下記の構造を MARPAT ファイルで検索する

・マッチレベル、元素数レベルを下記のように指定する
パターン1 デフォルトのまま

(環のマッチレベル : Atom、鎖のマッチレベル : Class、
元素数レベル : Limited)

パターン2 ベンゼン環のマッチレベルを Class に変更
(元素数レベルは Limited のまま)

・ パターン１ とパターン2 でヒットする回答の違いを確認する
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50実習 1 の流れ

ヒント⼿順

FILE MARPAT1. MARPAT ファイルに⼊る

で作図画⾯を起動
2. 作図画⾯を起動してまずパターン１で

作図

でアップロード
3. 構造質問式をアップロード

S L14. サンプル検索を実⾏

S L1 FUL5. フルファイル検索を実⾏
D SCAN TI FQHIT
D BIB FQHIT 1-2    など6. 回答を表⽰
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51実習 1 の流れ (続き)
7. CAS STNext 画⾯右側の History パネルにある ボタンから

構造質問式を開く

8. ベンゼン環のマッチレベルを Class に変更する

9. 変更した構造質問式をアップロードして構造検索

ベンゼン環を選択して右クリックし
Markush Attributes で設定を変更
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52実習 1 の流れ (続き)
10. 差分を取る

=> FILE MARPAT

構造質問式アップロード (L1)

=> S L1

L2

=> S L1 FUL

L3

構造質問式アップロード (L4)

=> S L4

L5

=> S L4 FUL

L6

=> S L6 NOT L3

L7

=> D SCAN TI FQHIT 

ベンゼン環のマッチレベルを Class にすると
ヒットして Atom ではヒットしない回答

Atom

Class

(L1)

(L4)

回答をチェック

CAS FILES を使った特許調査 (CASLINK)
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54CAS FILES を使った特許調査

 化学物質に関する特許の調査は、
REGISTRY/CAplus と MARPAT ファイルを併⽤
すると網羅的

 CASLINK を利⽤すると、
REGISTRY/CAplus/MARPAT での検索が簡単に
実⾏できる
- 3 ファイルでの⼀連の検索を簡単なコマンドで⾏う

ことができる
- REGISTRY と MARPAT で同じ構造質問式を⽤いる

場合に利⽤できる
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55CASLINK - 検索の流れ

=> S L1

=> S L1 FUL

=>
Uploading structure file..
L1 STRUCTURE UPLOADED

=> FILE CASLINK REGISTRY MARPAT CAplus

サンプル検索
(L2)

サンプル検索
(L3)

構造質問式 (L1)

L5 と L6 を重複⽂献除去した回答
(L7)

フルファイル検索
(L4)

フルファイル検索
(L5)

L4 をクロスオーバー
検索した回答 (L6)

⼊⼒するコマンド 検索の流れ

REGISTRY/CAplus および
MARPAT の検索と、重複⽂献除去
が⾃動実⾏される
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56検索例

 下図の構造を、 CASLINK を使って
REGISTRY/CAplus/MARPAT で検索する

・ 環は縮合してもよい
・ ベンゼン環のマッチレベルを Class に変更する
・ それ以外のマッチレベル、元素数レベルはデフォルトの設定のまま
・ベンゼン環上の Ak と X は可変置換位置 を使って作図
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57検索の流れ

=> FILE CASLINK

=> 
Uploading structure file: 2022_0024_Structure
:
L1 STRUCTURE UPLOADED

=> S L1

S L1 SSS SAM FILE=REGISTRY
FILE 'REGISTRY’

:
FULL FILE PROJECTIONS:  ONLINE  **COMPLETE**

BATCH   **COMPLETE**
PROJECTED ITERATIONS:       167363 TO   178517
PROJECTED ANSWERS:             301 TO      979

L2           32 SEA SSS SAM L1

S L2 SSS SAM FILE=MARPAT
FILE 'MARPAT’

:
FULL FILE PROJECTIONS:  ONLINE  **COMPLETE**

BATCH   **COMPLETE**
PROJECTED ITERATIONS:        23240 TO    27440
PROJECTED ANSWERS:              55 TO      505

L3           14 SEA SSS SAM L1

CASLINK に⼊る (REGISTRY, CAplus, 
MARPAT のマルチファイル環境に⼊る)

構造質問式をアップロード

REGISTRY ファイルでの
サンプル検索

MARPAT ファイルでの
サンプル検索
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58検索の流れ

=> S L1 FUL

S L1 SSS FUL FILE=REGISTRY
FILE 'REGISTRY'
FULL SEARCH INITIATED 14:18:49
FULL SCREEN SEARCH COMPLETED - 175753 TO ITERATE

100.0% PROCESSED     175753 ITERATIONS                             650 ANSWERS
SEARCH TIME: 00.00.01

L4          650 SEA SSS FUL L1

S L4 SSS FUL FILE=MARPAT
FILE 'MARPAT'
FULL SEARCH INITIATED 14:18:49
FULL SCREEN SEARCH COMPLETED - 25373 TO ITERATE

100.0% PROCESSED      25373 ITERATIONS                             293 ANSWERS
SEARCH TIME: 00.00.01

L5          293 SEA SSS FUL L1

S L4 FILE=CAPLUS
L6          51 FILE CAPLUS      

REGISTRY ファイルでの
フルファイル検索

REGISTRY から CAplus へ
のクロスオーバー

MARPAT ファイルでの
フルファイル検索
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59検索の流れ

DUP REM L5 L6
PROCESSING COMPLETED FOR L5  
PROCESSING COMPLETED FOR L6  
L7          315 DUP REM L5 L6 (29 DUPLICATES REMOVED)

ANSWERS '1-293' FROM FILE MARPAT      
ANSWERS '294-315' FROM FILE CAPLUS

=> D 1 BIB ABS FQHIT

L7   ANSWER 1 OF 315  MARPAT  COPYRIGHT 2022 ACS on STN   DUPLICATE 1
AN   174:908098  MARPAT Full-text
TI   Preparation of 1,3,8-triazaspiro[4.5]decane-2,4-dione derivatives as

inhibitors of mTOR-mediated induction of autophagy
:

PI
PATENT NO.          KIND  DATE        APPLICATION NO.         DATE
--------------- ---- -------- --------------------- --------
WO 2021078132        A1   20210429    WO 2020-CN122341        20201021

:

- L5 (MARPAT の回答集合)
L6 (REGISTRY/CAplus の回答集合)
間の重複⽂献除去

- MARPAT の回答が優先

L7 の回答のうち
1-293 件⽬が MARPAT の回答
294-315 件⽬が CAplus の回答
29 件が重複除去された

MARPAT の回答は
MARPAT の表⽰形式で
出⼒
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60検索の流れ

=> D 294 BIB ABS HITSTR

L7   ANSWER 294 OF 315  CAPLUS  COPYRIGHT 2022 ACS on STN 
AN   2021:733725  CAPLUS Full-text
DN   176:360158
TI   Targeting KRAS Mutant Cancers via Combination Treatment: Discovery of a

5-Fluoro-4-(3H)-quinazolinone Aryl Urea pan-RAF Kinase Inhibitor
:

SO   Journal of Medicinal Chemistry (2021), 64(7), 3940-3955
CODEN: JMCMAR; ISSN: 0022-2623

:
AB   Optimization of a series of aryl urea RAF inhibitors led to the

identification of type II pan-RAF inhibitor GNE-0749 (7)(I), which
features a fluoroquinazolinone hinge-binding motif.  By minimizing
reliance on common polar hinge contacts, this hinge binder allows for a
greater contribution of RAF-specific residue interactions, resulting in

:
IT   2719667-18-0P

RL: RCT (Reactant); SPN (Synthetic preparation); PREP (Preparation); RACT
(Reactant or reagent)

(targeting KRAS mutant cancers via combination treatment, discovery of
a 5-fluoro-4-(3H)-quinazolinone aryl urea pan-RAF kinase inhibitor)

RN   2719667-18-0  CAPLUS      
CN   Benzamide, 5-[3-(3,3-dimethylbutyl)-2,4,5-trioxo-1-imidazolidinyl]-4-

fluoro-N-(3-methoxy-1H-pyrazolo[3,4-b]pyridin-5-yl)-2-methyl- (CA INDEX
NAME)

← REGISTRY ファイルでヒットした構造

CAplus の回答は CAplus の表⽰形式
で出⼒
(HITSTR : ヒットした CAS RN® と
その構造)
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61参考 : CASLINK を利⽤しない場合の検索の流れ
 REGISTRY と MARPAT で同じ構造質問式を利⽤する場合

MARPAT ファイルに⼊る

REGISTRY ファイルのフル
ファイル検索の結果の L 番
号を⽤いて構造検索する

=> FILE MARPAT

=> S L4 FUL
L6

MARPAT ファイルで
システム制限を超え
ないか先に確認して
おく

=> FILE MARPAT

=> 
Uploading ..
L1 STRUCTURE UPLOADED 

=> S L1
L2

MARPAT ファイルの回答
から、REGISTRY/CAplus
ファイルでヒットした回答
(L5) を除いて回答を表⽰す
る

(CAplus→ MARPAT も
L 番号を使ってクロスオー
バー検索できる)

=> S L6 NOT L5
L7

(回答を表示)REGISTRY ファイル
で構造検索を実⾏
(サンプル検索、フル
ファイル検索)

=> FILE REGISTRY

=> S L1
L3

=> S L1 FUL
L4

REGISTRY ファイル
の回答を CAplus
ファイルへクロス
オーバーし、回答を
表⽰する

=> FILE CAPLUS

=> S L4
L5

(回答を表示)
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62実習 2

下記の構造を CASLINK で検索する

・ 環は縮合してもよい
・ Hy (ヘテロ環) のマッチレベルを Class に変更する
・ それ以外のマッチレベル、元素数レベルはデフォルトの設定のまま
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63実習 2 の流れ

ヒント⼿順

FILE CASLINK1. CASLINK に⼊る

で作図画⾯を起動
2. 作図画⾯を起動して作図

でアップロード
3. 構造質問式をアップロード

S L14. サンプル検索を実⾏

S L1 FUL5. フルファイル検索を実⾏

D 1-5 BIB FQHIT
D ○○ BIB HITSTR

(↑ 検索結果の回答番号を確認して⼊⼒)

6. 回答を表⽰
MARPAT ファイルの回答の 1-5 件⽬を
BIB FQHIT で表⽰
CAplus ファイルの回答の 1-5 件⽬を
BIB HITSTR で表⽰
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