
ICSD-Desktop / ICSD Web 基本ガイド  

(Ver. 2.3, August 2020) 

 

 1 

 

ICSD-Desktop / ICSD Web 基本ガイド 

(Ver. 2.3, August 2020) 

ICSD Webの画面を使用．画面や機能は 2020年 8月現在．  
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＊注意＊ 

ローカルインストールの ICSD-Desktopと webサーバー使用の ICSD Webはほぼ同じインターフェイス

を使用しているため，この基本ガイドは，ICSD-Desktop と ICSD Web 共通のマニュアルです．

ICSD-Desktop，ICSD Web の使用中は，ブラウザの”戻る”を使用しないでください．設定した検索条件

が消える可能性があります．3.で説明するように，”Back to Query”などで前のページに戻ってください． 

 

 

ご質問や問題点はご契約窓口の方を経由して下記までご連絡ください． 

基本ガイドの PDF版をご希望の方もご連絡ください． 

 

化 学 情 報 協 会・科学データ情報室 

〒113-0021 東京都文京区本駒込 6-25-4 中居ビル 

TEL : 03-5978-3622 

FAX : 03-5978-3600 

E-mail  :   

HP : https://www.jaici.or.jp/ 
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1. ICSD-Desktopを起動する / ICSD Webへログインする 

(1) ICSD-Desktopを起動する 

デスクトップ上のショートカット や，Windows ボタン→すべてのプログラム→ICSD-Desktop→

ICSD-Desktopをクリックすると，ブラウザに検索画面が立ち上がります． 

 

(2) ICSD Webへログインする  

ICSD Webのページ（https://icsd.fiz-karlsruhe.de/）へアクセスします．IPアドレスを登録している場

合，自動認証され，ICSD Web へログインします．ID/Passwordでログインする場合は，ログイン IDと

パスワードを，それぞれ”LoginId”と”Password”に記入し，”Login”をクリックします． 

 

2. “Basic search & retrieve”で検索を行う 

検索方法には”Basic search & retrieve”と”Advanced search & retrieve”の二種類がありますが，ここで

は，”Basic search & retrieve”について説明します．左側の”Basic search & retrieve”をクリックしてくださ

い．（もう一方の”Advanced search & retrieve”については 4.を参照してください．） 
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検索条件は手入力または，選択肢から選択できます．検索項目の空欄に下図のように検索したい文字

を入力すると，候補が表示されます． 

  

 

  

また，Compositionの右横の”Periodic Table”をクリックすると，周期表が現れ，元素を選んで検索でき

ます．必要な条件を入力したら，右上の”Run Query”をクリックすると検索が開始されます． 

 

 

3. 検索結果を見る 

ICDDの PDF番号

からも検索可能． 

数値検索の項目には，

>，>=，<，<= 

を使用可能． 

?マークをクリックすると，

それぞれの検索条件の説明

と入力例が表示． 

初期設定は「実験によって得られた無機化合物」のみだが，「実験によって

得られた有機金属化合物」，「理論計算によって得られた構造」も選択可能． 

文字による検索では， 

ワイルドカード（*）も使用可能． 

AND, OR, NOT 検索が可能．AND検索は元素をそのまま続けて

記入，OR検索は( )，NOT 検索は「-」を使用． 

(例) 

Na Cl と記入すると Na AND Cl 

Na (Cl Br) と記入すると Na AND (Cl OR Br) 

Na (Cl Br) -O と記入すると Na AND (Cl OR Br) AND NOT O 

  ＊原子間にはスペースを入れること． 
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検索結果の見方や出力方法について説明します． 

3-1. 検索結果をソートする 

検索結果の表の上にある表示項目名をクリックすると，それぞれの項目で検索結果がソートできます．  

 

 

 

 

 

 

3-2. 検索結果の詳細データを閲覧・出力する 

確認したいレコードに，チェックマークを入れます( )．1つ選択すると，表の上にある”Show Detailed 

View”や ”Export Data”などを選べるようになります．2 つ以上選択すると， ”Compare Structures”

や”Compare Powder Pattern”で三次元構造や粉末回折パターンの比較が可能になります．  

 

 

 

 

検索条件の設定画面に

戻りたい時はクリック． 

検索結果の表示項目(青い四角)の

追加・削除のカスタマイズが可能． 

検索後に実験条件などによる 

フィルターをかけたい時に利用． 

検索結果の1ページの表示件数を10

件から 50件まで増やすことが可能． 

別のページへ移動しても，チェックマーク

を入れたものは記憶されています． 

左側をクリック：検索結果全てのレコードを選択することが可能． 

右側をクリック：表示されているページのすべてのレコードを選択することが可能． 
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(1) Show Detailed View：選択したレコードの詳細データが表示されます． 

選択したレコードについて，構造データの詳細が表示されます．左上の”Back to Query”をクリックす

ると検索条件の設定画面へ，”Back to List”で検索結果画面へ戻ります． 

 

 

(2) Compare Structuresと Compare Powder Pattern：三次元構造と粉末回折パターンを比較できます． 

選択した複数のレコードの三次元構造や粉末回折パターンを，一度に 6個まで同時に表示できます． 

 

 

 

 

  

 

 

比較表示したい 

レコードを選択． 

クリックするとレコード

の詳細が表示． 

 

選択したレコード間で，詳細表示の切替えが可能． 

粉末パターンを重ねて

表示し，比較可能． 

クリックすると，レコードの

詳細を 1クリックで全展開． 
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(3) Export Dataと Report：選択したレコードを CIF，CSV，TXT fileで出力します． 

検索後，選択したレコードを出力・保存するには，”Export Data”をクリックします．“Export Data”をク

リックし，ファイル名の記入や出力形式の選択をしてください．”Export Single Cif”の場合，選択した複

数のレコードをひとつの
．．．．

CIF fileとして出力します．”Export Multiple Cif”の場合，選択した複数のレコー

ドを個別の
．．．

CIF fileで出力します．”Export Multiple Cif”で出力する場合，複数の CIF fileが１個の zipファ

イルに入って出力されます．  

 

 

3-3. 個別に CIF形式で出力する 

3-2.(3)では，チェックマークで選択したレコードを一括して出力する方法を説明しました．検索結果

の一覧画面でダウンロードマーク をクリックすると，チェックマークの有無に関わらず，そのレコー

ドの CIF fileを個別に出力できます． 

 

 また，レコード閲覧画面の”Export Cif”をクリックすると，閲覧中のレコードの CIF fileを出力可能です． 

 

【注意】1セッション中の CIF fileのダウンロード上限は 1000件です．また，契約内容により違いがあ

りますが，年間のダウンロード数には上限があります(5 千件～2 万件)．上限以上の大量の CIF file のダ

ウンロードを希望される場合は，APIのオプション契約をご検討ください． 
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4. “Advanced search & retrieve”で詳しく検索する 

“Advanced search & retrieve”では，”Basic search & retrieve”より詳細な検索ができます．“Advanced 

search & retrieve”には 9画面あり，必要な検索条件を設定して，”Run Query”をクリックします． 

なお，”Basic search & retrieve”から“Advanced search & retrieve”へ直接移動すると，”Basic search & 

retrieve”で設定した条件がそのまま引き継がれます．”Basic search & retrieve”での検索条件をリセットす

るには，右上の”Clear Query”をクリックしてください．“Advanced search & retrieve”の 9ページ中で何

ページかに渡り検索条件を記入した場合，AND検索で検索されます． 

  

 

5. “Query History”から過去の検索条件や結果を呼び出す 

検索履歴は最大 30件保存されます．右側のQuery Historyに検索日時と検索結果件数が表示されます．

検索日時をクリックすると検索条件の設定画面が表示され，同じ条件での再検索や，条件を再設定がで

きます．ICSD Webにおいては，LoginId/Password認証でログインした場合と，IPアドレス認証後に個

人用アカウントでログインした場合(7.を参照してください)では，ログアウトしても過去の検索履歴が残

ります．ICSD-Desktopではログインの必要なく，検索履歴が残ります． 

  

② 検索条件の入力は，手入力または 

選択肢から選択(2.を参照)． 

クリックすると 

検索条件が表示． 

クリックすると 

検索結果が表示． 

④ 全ての条件を入力したら， 

”Run Query”をクリックして 

検索開始． 

③ 追加で設定したい検索条件がある場

合は，対応する項目をクリックし，同様

に検索条件を入力． 

① 設定したい検索

項目をクリックし

て詳細な検索条件

を入力． 



ICSD-Desktop / ICSD Web 基本ガイド  

(Ver. 2.3, August 2020) 

 

 8 

6. “Query Management”で検索の掛合せ(AND, OR, NOT)を行う 

複数の検索を行った後，それらの検索条件の掛合せで検索ができます． 

 

6-1. “Manage Query”で Queryの整理を行う 

まず，”Manage Queries”をクリックします． 

 

 検索履歴が表示されます． をクリックすると，各 Queryの検索条件等を閲覧できます．  

 

 各 Queryの Query Nameの変更や Commentの付与が可能です．記入が終わったら，チェックボック

スにチェックを入れ，”Save selected queries”をクリックして保存します． 

 

 

①Query Name と Comment

を変更または記入．Query 

Name に検索の特徴を記入し

ておくとわかりやすい． 

②変更を保存したい Query にチェック． 

③クリックすると保存完了． 
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6-2. “Create Combined Query”で掛合せを決定する 

まず，”Create Combined Query”をクリックします． 

 

掛け合わせたい検索を選択し，AND,OR,NOTのいずれかの をクリックします．Nameと Comment

を記入しておくと，掛け合わせた検索に名前やコメントを付与することができます．”Run Query”をクリ

ックして，掛合せ検索をします．検索結果の閲覧やデータの出力は，3.を参照ください． 
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7. “Personalize Account”で個人アカウントを登録する（ICSD Webで IPアドレス認証の場合のみ） 

ICSD Webを IPアドレス認証で使用する場合に，個人用アカウントを登録してログインすると，一旦

セッションが終了して再び利用しても，過去の検索履歴を参照できます(5.で説明した”Query History”に

表示されます)．個人用アカウントを用いずに IPアドレス認証のみで検索した場合も検索履歴は一時的に

保存されますが，セッションが終了すると検索履歴は消去されます．（LoginId/Password認証の方は，個

人アカウントの登録をしなくても，ログイン後も検索履歴が残ります．） 

登録は”Personalize account”ボタンから行ってください．作成した個人アカウントでログインする場合，

1.で説明した通り ICSD Webに IPアドレス認証により自動ログインした後，”LoginId”と”Password”を入

力し，”Login Personalized”をクリックします．ログイン後の操作方法はこれまでの説明通りです． 

                 

 

 

以上 

登録したアカウントでの

ログインはこちらから． 

登録は 

こちらから． 

必要事項を記入して 

”Setup Personalized Account”を 

クリック． 


