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CAS の生物活性データ
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医薬品開発において有用な CAS の新たなデータコンテンツ

CAS Bioactivity

CAS の生物活性データ

https://www.cas.org/cas-data/life-sciences-data

生命科学の新たな発⾒を⾏うには、完全でつながりのあるデータが成功の鍵となります。
世界で最も信頼され、信頼性の高い科学情報源である「CASコンテンツコレクション 」を活用し、
疾患・標的・新規化合物の関係性を深く探求しましょう。



© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.5

• 生物活性データ

• SAR (構造活性相関)：例：IC50、Ki、ED50、% of inhibition

• ADME (吸収、分布、代謝、排泄)：例：Cmax、T1/2、AUC

• Toxicity (毒性)：例：LD50、LC50、body weight、blood pressure

• 雑誌論⽂、特許から CAS がデータを収集・整理

• リガンド (物質)、ターゲット (対象となる受容体など)、
測定データの種類とその値、対象疾患、収録源など

CAS の生物活性データの特長
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CAS の生物活性データの特長

雑誌論⽂

特許
様々な出典、様々な形式で散らばる

生物活性データや物質データを

CAS が⼈⼿で収集・整理・関連付け

CASBIOACTIVITY

ファイル



FILE CASBIO
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生物活性データを CAS STNext で提供

CASBIO と⼊力
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CASBIOACTIVITY ファイル概要
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• 製作者：CAS

• レコード構成：物質 (リガンド) 単位

• 収録源：特許および雑誌論⽂から CAS が人手で収集したデータ

• 収録範囲：関連分野の査読された 7,000誌以上の科学雑誌
1902年から現在までの世界主要国を含む特許

• 収録件数：540 万以上

• 更新頻度：週 2 回

• 収録内容：生物活性アッセイを報告する特許および学術論⽂の書誌情報
報告された生物活性アッセイに関する情報（CAS RN® を含む）
構造活性相関（SAR）特性、ADME 特性、毒性（TOXICITY）特性に関する情報
化学構造 (または構造関連特性) と生物活性 (または標的特性) の関連把握に必要な情報

• サマリーシート：https://www.cas.org/training/documentation/stn/database-summary-sheets

CASBIOACIVITY (CASBIOACTIV)

ファイル概要
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• レコードは物質単位

• 出典情報に Locator (記載位置) 情報を収録

• 多数の検索フィールドがあり、近接演算子を用いて複数の条件を組み合わせた検索も可能

CASBIOACTIVITY ファイルの特長
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レコード構成と表⽰例
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1 レコード = 1 物質 (リガンド)

レコード構成

CAS RN®

CN (CA Index Name)
InChI
InChI Key

(1) 出典、記載位置
ターゲット、機能、パラメータ、
数値、疾患、生物種、アッセイ

SAR PROPERTIES

(2) 出典、記載位置
ターゲット、機能、パラメータ、
数値、疾患、生物種、アッセイ

物質同定情報
(構造は収録なし)

構造活性相関データ

ADME PROPERTIES

TOX PROPERTIES

毒性データ １

ADME データ 2

ADME データ 1

ADME データ

毒性データ

SAR、ADME、TOX の
3 つの項目に分けて収録

出典ごとに
データを収録

:

:

:
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表⽰形式

⼊力例検索フィールド表⽰形式

D ADMEPROPRN, CN,ED, INCH, INKY, available ADME データADMEPROP

D SARPROPRN, CN, ED, INCH, INKY, available SAR データSARPROP

D TOXPROPRN, CN, ED, INCH, INKY, available TOX データTOXPROP

D HITRN, CN, ED, INCH, INKY, HIT タームを含むフィールドHIT

：
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SARPROP 表⽰形式
SAR データ

データの記載位置を収録

：

ターゲットの
CAS RN® (/STRN)

疾患
(/SPDS)

ターゲット
(/STNM)

機能
(/SAFN)

パラメータ
(/SAPM)

値
(/SAVL)

生物種
(/SAOR) アッセイの表⽰

p.15

収録源 (/SREF)



ボタンをクリックすると、詳細情報が表⽰される

：

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.15

SAR - アッセイの詳細

評価手順
(/SAPR)

アッセイ名 (/SANM)

アッセイタイプ (/SATP)
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ADMEPROP 表⽰形式
ADME データ

ターゲット
(/ATNM)

機能
(/AAFN)

値
(/AAVL)

疾患
(/AADS)

生物種
(/AAOR)

ターゲットの
CAS RN® (/ATRN)

パラメータ
(/APAM)

収録源
(/AREF)

アッセイの表⽰



ボタンをクリックすると、詳細情報が表⽰される
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ADME - アッセイの詳細

評価手順 (/AAPR)

アッセイ名 (/AANM)

アッセイタイプ (/AATP)
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TOXPROP 表⽰形式
TOX データ

：

ターゲット
(/TTNM)

機能
(/TAFN)

値
(/TAVL)

疾患
(/TADS)

生物種
(/TAOR)

ターゲットの
CAS RN® (/TTRN)

パラメータ
(/TPAM)

収録源
(/TREF)

アッセイの表⽰



ボタンをクリックすると、詳細情報が表⽰される
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TOX - アッセイの詳細

評価手順 (/TAPR)

アッセイ名 (/TANM)

アッセイタイプ (/TATP)

：
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近接演算子

：

(L)

(P)

(P)

(L)：同一出典
情報内

(P)：同一測定データ
(同一⾏) 内

：
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検索例
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セマグルチド (910463-68-2) の IC50 (半数阻害濃度) のデータを確認する
検索例 1

=> FILE CASBIO

=> S 910463-68-2/RN AND IC50/SPAM

L1           1 910463-68-2/RN AND IC50/SPAM 

=> D HIT     ← HIT 表⽰形式でヒット部分のみを表⽰できる

SAR パラメータ：/SPAM

CAS RN®



：

© 2025 American Chemical Society. All rights reserved.23

検索例 1 (つづき)

パラメータ
(/SPAM)

アッセイの詳細
(次ページ)

SAR (構造活性相関データ)

ターゲット
(/STNM)

機能
(/SAFN)

値
(/SAVL)

疾患
(/SADS)

生物種
(/SAOR)
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検索例 1 (つづき)

パラメータ
(/SPAM)
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ギラン・バレー症候群の治療を目的としたケモカイン阻害作用についての
構造活性相関データを有する物質を探す

検索例 2

=> FILE CASBIO

=> S CHEMOKINE/STNM (P) ANTAGONIST/SAFN (P) GUILLAIN BARRE/SADS

L1         426 CHEMOKINE/STNM (P) ANTAGONIST/SAFN (P) GUILLAIN BARRE/SADS

=> D HIT     ← HIT 表⽰形式でヒット部分のみを表⽰できる (P) で同一データ内に限定できる

• ターゲット：/STNM
• 機能 ：/SAFN
• 対象疾患 ：/SADS
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検索例 2 (つづき)

：
：

SAR (構造活性相関データ)

ターゲット
(/STNM)

機能
(/SAFN)

疾患
(/SADS)



0120-003-462 (平日 9:00-17:00)
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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