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…SciFinder (Web 版) の新機能紹介 

 

SciFinder®の今回のバージョンアップでは，新たな構造作図機能，反応検索および結果の表示，回答集合の演算など様々な

機能が強化されました．また検索パフォーマンスも向上しましたので，SciFinder をより快適にお使いいただくことができるよう

になりました． 
 

◇構造作図画面の新機能 
 

キーボードショートカット* および ChemDraw からのペースト 

1. ペンシルツールのキーボード
ショートカット機能を使うと，作
図した構造にある原子や結
合をマウスでハイライトしキー
入力するだけで修正すること
ができます． 

 (構造作図画面の右上にある
Shortcut Keys をクリックする
と，キーボードショートカットの
リストが表示されます) 

2. 結合をクリックすると結合次
数（単結合，二重結合，三重
結合）が変えられます．  

3. 炭素原子を選択した状態で，
作図した構造上の炭素原子
をクリックすると結合を一つ伸
ばすことができます．  

4. ChemDraw で描いた構造式
を SciFinder の構造作図画面
にペーストできます．  ※１※２ 

※１ １００％正確にコピー＆ペーストできるとは限りませんので，必要に応じて修正した上で検索してください． 

※２ Macintosh をご利用の場合，現時点では OS 10.4 および 10.5 が対応しています．将来的に OS 10.6 にも対応予定です． 

 

 

                                                 
* Web 版独自の機能です． 
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◇反応検索と回答表示の新機能 
 

反応に関与しない官能基の指定 

反応に関与しない官能基
（Non-participating Functional 
group）とは，反応の前後で何
も変化しない官能基です． 

反応に関与しない官能基の指
定は検索前の限定機能，もし
くは検索後の絞込機能で行え
ます． 

反応式を作図後，リストの中
から反応に関与しない官能基
を選択します． 

 

たとえばラクトンを反応に関与
しない官能基に指定して反応
検索（部分構造）を行うと，よ
り絞った検索結果が得られま
す． 
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Additional Reactions 機能 

Additional Reactions 機能
は，反応検索では得られな
い合成情報を追加表示する
ための機能です． 

質問構造には適合している
が，反応検索では得られな
かった物質に関する化学合
成情報 (Synthetic 
preparation のロールが付
与) を文献データベースから
見つけてきます．なお原料
や条件等については回答に
は直接表示されませんの
で，文献で確認します． 

 

右では，まず生成系のみ作
図した反応検索を実行し，
122 反応が得られた例を示
しています． 

次に，画面上部の Find 
Additional Reactions を クリ
ックします．  

 

質問構造 

 

 

 

 

Additional Reactions 機能に
よりさらに 187 の合成情報
が得られ※3，もとの結果とあ
わせると，回答は 309 件に
なりました． 

Additional Reactions 機能で
得られた回答（レコード）に
は反応条件や反応物の情
報は記載されておりません． 

なお，結果の解析は可能で
す． 

 

 

※３ 当初の反応検索で生成物としてヒットした物質の追加の合成情報は，Additional Reactions 機能で得られる回答には含

まれません．このような情報を得たい場合には，あらためて物質の化学構造検索を実行した後，Get References オプショ

ンで「Preparation」による限定を行って得られる文献を参照ください． 

                                                 
 Web 版独自の機能です． 

反応検索 Additional 
Reactions 機能
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反応表示の強化 － 物質のカタログ情報* 

反応物および生成物のうち，
カタログ情報が存在する物質
にはカタログアイコンが表示さ
れるようになりました． 

 

  

 

 

アイコン※４をクリックする
と，直接カタログ情報が表
示されます． 

  

 

※４  アイコンが表示される物質はカタログ情報のある物質の中で，反応中の役割が生成物もしくは反応物の 

場合のみです（触媒や溶媒にはアイコンは表示されません）．触媒や溶媒のカタログ情報を表示する場合は，物質を 

クリックし，現れるポップアップメニューから Commercial Sources を選択してください． 

 

 

 

 

 

 

                                                 
* Web 版独自の機能です． 
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◇よく利用する試薬・化成品供給業者（Preferred Suppliers）の指定* 
 

詳細情報の表示 

会社名をクリックして，試薬
情報の詳細を表示します． 

 

 

 
よく利用する供給業者の指定 

新設された Status 項目をク
リックして Preferred を選択
すると，よく利用する供給業
者として指定できます． 

逆に，Non Preferred を選択
することもできます．初期設
定は Unclassified です． 

 

 

 

                                                 
* Web 版独自の機能です． 
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一覧画面での，よく利用する供給業者の閲覧 

よく利用する供給業者として
指定した情報は保存され，そ
の後の別物質の表示の際に
も注記が付与されます． 

さらにソートおよび解析で利
用することもできます． 

  

 

 

 

よく利用する供給業者情報の編集 

Preferences に My Suppliers 
というオプションが用意され
ました． 

よく利用する供給業者情報
の追加・削除を行うには，
Add/Edit Suppliers をクリック
します．  

  

 

Add/Edit Suppliers をクリ
ックするとポップアップが
現れます．  

Supplier Name に追加・削
除を行いたい供給業者の
英語名を入力し，Find をク
リックします． 

供給業者の情報が表示さ
れます．Preferred を選択
すると，よく利用する供給
業者として指定できます． 

逆に，Non Preferred を選
択することもできます．初
期設定は Unclassified で
す． 

 

 

 

ソート 解析 
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◇その他の機能の利便性向上 
 

表示した回答の Combine への利用 

これまでは，Combine 機能を
利用するためには，組み合
わせたい回答をすべてサー
バ上に保存する必要があり
ました． 

機能強化により，検索直後
の回答を，サーバ上に保存
済みの回答と組み合わせる
ことができるようになりまし
た． 

この機能を利用するために
は，まず検索を実行し，表示
画面上部の「Combine 
Answer Sets」をクリックしま
す．  

  

 

Combine Answer Sets ウイ
ンドウが表示されますので，
組み合わせたい回答を選択
し，演算のタイプを選択し，
Combine を実行します． 

 

 

 

 

 NOT 演算 （差集合）

 NOT 演算 （差集合）

 OR 演算 （和集合） 

 AND 演算 （積集合）
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文献情報の ris 形式による保存* 

文献情報のダウンロード
（Export）で，Citation export 
format （*.ris）形式が用意され
ました． 

これにより，EndNote® や 
Reference Manager®といった
文献管理ソフトに，フィルタを
使わず簡単に情報を取り込め
るようになりました． 

  

 

 

 

複数文献の原報発注* 

CAS への原報複写サービス
（FAX）を，複数の文献につい
ても一度に発注できるように
なりました． 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                 
*  Web 版独自の機能です． 

 

sfr ファイルの akx ファイルへの変換 

SciFinder (クライアント版) で作成した SciFinder 形式（sfr 形式）の回答保存ファイルが，SciFinder Web 形式（akx 形式）
の回答保存ファイルへ変換することができるようになりました．  

以下のサイトにアクセスしてご利用ください． 

https://scifinder.cas.org/utils/sfr2akx/ 

複数の sfr ファイルを zip 形式で圧縮すれば，一度に複数の sfr ファイルを変換できます． 

詳しくは，以下の URL 資料（SciFinder 回答保存ファイル変換ツールについて）をご覧ください． 

 http://www.jaici.or.jp/sci/ref/sfweb_convert.pdf 
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◇SciFinder (Web 版) のエラーにつきまして 
 

ケース１：SciFinder (Web 版) にアクセスできない 

症状： 

ブラウザーの「お気に入り」か
ら SciFinder (Web 版) にアク
セスしている場合，左記のエ
ラー (HTTP 500 内部サーバ
ー エラー)によりアクセスでき
ない． 

 

 

 

 

解決方法： 

お気に入りに登録された 
URL を 
https://scifinder.cas.org に
編集してください． 

 

※ お気に入りに登録され
る URL は 
https://scifinder.cas.org と
はならず長い URL が登録
されます．  
この長い URL は，その都
度発生する時限的な URL  
であり，まれに SciFinder 
(Web 版)へアクセスできなく
なる原因になります． 
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ケース２：Java をインストールしているにも関わらず，構造作図モジュールが立ち上がらない場合 

症状： 

バージョンアップが行われた
後，それまで問題なく構造作
図ができていた場合でも，左
記の画面のような Java  が対
応していない旨のメッセージ
が出る． 

 

 

解決方法： 

Java のキャッシュを下記の
手順によりクリアしてくださ
い． 

①ブラウザを終了させる． 

②「コントロールパネル」の
「Java」を開く． 

③「基本」タブの一番下部
にある「インターネット一
時ファイル」項目の中に
表示されている「設定」を
クリックする． 

④画面の下部にある「ファ
イルの削除」をクリックす
る． 

⑤次の画面で聞かれる削
除項目にチェックを入れ
「了解」をクリックする． 

⑥ブラウザを再起動する． 
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