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物質回答の絞り込みや解析（１）
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欲しい物質は
どこだろう？？

で構造検索した際，
ヒット数が多くて困ったことはありませんか？

探すのが大変だから
あきらめよう…
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本セッションでは，構造情報での
絞り込みに関するテクニックを
紹介します
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本セッションの流れ

1．絞り込みの項目について

2．検索例

3．まとめ
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絞り込み

解析

画面上の位置

絞り込みは，画面左にある“Refine”から行う
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絞り込みの項目

Chemical Structure 化学構造

Isotope-Containing 同位体元素の有無

Metal-Containing 金属元素の有無

Commercial Availability 市販カタログ情報の有無

Property Availability 物性情報の有無

Property Value 物性値

Reference Availability 文献の有無

Atom Attachment 原子上の置換基

本セッションでは，“Chemical Structure”
“Atom Attachment”での絞り込みを
紹介します
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化学構造（Chemical Structure）での絞り込み

置換基を加えるなど，
再作図
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化学構造（Chemical Structure）での絞り込み

Lock Atoms ツール
（置換禁止部分の指定）

Lock Rings ツール
（縮合禁止の指定）

・絞り込みによく使う作図ツール
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化学構造（Chemical Structure）での絞り込み

下記構造で
部分構造検索

・Lock Atoms（Rings） ツールの使用例

約 110,000 件ヒット
（以下はヒット例）

窒素原子への置換基
の追加は禁止したい

環上へのさらなる縮合
環追加は禁止したい

約 8,700 件ヒット

約 21,000 件ヒット
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化学構造（Chemical Structure）での絞り込み

Have references 文献情報あり

Are commercially available カタログ情報あり

Are a single component 追加成分を除く

Are in specific substance classes 物質の分類

Are in specific types of studies 物質の役割

“Chemical Structure”での絞り込みでは，
構造 ＋ 物質の特徴で限定も可能
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化学構造（Chemical Structure）での絞り込み

・“Are a single component”の使用例

下記構造で
部分構造検索

下記のような多成分
の物質もヒット

多成分の物質を
除きたい

作図した成分数を超
える物質は除かれる．
ここでは単成分物質
のみに絞り込まれる．

※水和物，水素化物
は例外的に除くこと
ができない
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原子上の置換基（Atom Attachment）での絞り込み

置換原子一覧が表示．
必要な原子にチェックを
入れると，絞り込まれる

置換原子を確認
したい部分を選択

特定の部分にはどのような原子が置換した
物質があるのか確認できる



13

本セッションの流れ

1．絞り込みの項目について

2．検索例

3．まとめ
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検索例①

(±)-ナプロキセン骨格をもつ物質（CAS RN：23981-80-8）に

ついて検索．得られた結果が多い場合は，下記条件で絞り込む．

・ナプロキセン骨格にこれ以上の縮合環の追加は禁止

・カルボン酸部分への置換基の追加は禁止

・ハロゲンを含む物質

・単成分の物質
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検索例②

下記骨格をもつ物質（CAS RN：1915-80-6）について検索．

・四角で囲まれた部分にはどのような原子が置換する物質が

多いのか傾向を把握し，その後絞り込む．
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本セッションの流れ

1．絞り込みの項目について

2．検索例

3．まとめ
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まとめ

・作図した構造式に条件を付けるには…

⇒ Chemical Structure で再作図

構造以外での絞り込みに関しては，
“物質回答の絞り込みや解析（２）”を参照

・追加成分を含む物質を除くためには…

⇒ Single component にチェック

・特定部分の置換元素を確認したい場合は…

⇒ Atom Attachment の活用

★構造情報を用いて物質回答を絞り込む方法
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参考 ～物質詳細情報画面・レイアウト変更～

コンパクトな表示に変更．

各項目をクリックすると，

詳細情報が展開表示．

物性値，スペクトルや
規制情報など

物質名称
（慣用名や商品名も含む）

代表的な物性値
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参考 ～物質詳細情報画面・レイアウト変更～

規制情報も“REGULATORY INFORMATION”の項目に表示に変更

国別に表示


