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CAS Scientific Patent Explorer リリース

© 2021 化学情報協会

3特許調査の悩み

検索式の作成が
難しい ⽣死情報の

調査⽅法は?

特許の動向を
把握したい 化学物質の特許を

調査する⽅法は?
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4CAS Scientific Patent Explorer

直感的に特許調査ができる CAS Scientific Patent 
Explorer をリリース!

化学物質の情報と特許情報を組み合わせた特許調査
ツール

様々な解析機能を利⽤できる

© 2021 化学情報協会

5CAS Scientific Patent Explorer の位置づけ

CAS Scientific Patent Explorer を⽤いれば，
特許検索のスキルに関わらず特許調査が可能

多

少

難易
検索スキル

特許検索機能
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6収録情報

STN
CAS Scientific Patent 
ExplorerCAplus WPI INPADOCDB/

INPAFAMDB
特許全⽂データ
ベース

特許発⾏国数 63 61 約 100 13*1 115
分野 化学および

周辺分野
全産業 全産業 全産業 全産業

索引 〇 〇 × △
(USPATFULL/
USPAT2 には
CAS が作成した
索引情報を収録)

△
(CAS が作成した索引情報，
製剤・配合情報，反応情報
を収録)

特許全⽂ △*2 △*2 × 〇 約 60*3

法的状況 〇 × 〇 〇 INPADOC 由来 〇
特⻑ 【STN の特⻑】

 コマンドによる⾼度な検索および解析が可能
 特許だけでなく⽂献データベース, 規制・安全性など

科学技術分野を包括する約 100 のデータベースを利⽤
できる．

 直感的な操作で検索が
可能

 多様な解析機能

*1 AUPATFULL, CANPATFULL, CNFULL, DEFULL, EPFULL, FRFULL, GBFULL, INFULL, JPFULL, KRFULL, PCTFULL,
USPATFULL, USPAT2

*2 ⼀部の特許発⾏国についてはクレームを収録している
*3 特許全⽂の収録は特許発⾏国の特許種別や年代により異なる
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72 つの検索⽅法

CAS Scientific Patent Explorer
(https://patentexplorer.cas.org/)

化学物質検索 特許情報検索
構造質問式 CAS RN® 化学物質名称

SMILES InChi MolFile
キーワード 特許分類 特許番号
出願番号 特許発⾏⽇ 出願⽇
特許出願⼈ 発明者
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特許情報検索
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9検索タイプ

Patents には 3 つの検索タイプがある

検索タイプ 利⽤シーン
Simple 検索語を⼊⼒するだけの簡単な検索
Advanced 複数の検索語を組み合わせた検索

Chemical 化学物質名，CAS RN®，構造などから化学物質を調べ，
その物質に関する特許を検索
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10Simple Patent Search

キーワードを⼊⼒するだけのシンプルな検索

特許の種類，
発⾏国を選択

件数

検索対象を選択する
ことも可能
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11Advanced Patent Search

複数の検索語を組み合わせた検索も可能

検索対象を指定できる

演算⼦ (AND, OR, NOT) を利⽤可能

On にすると機械翻訳した
キーワードも含めて検索

検索式が⾃動的に
作成される

件数
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12特許検索の結果

検索結果は⾒やすい表形式で表⽰される

特許番号，標題，法的状況，特許発⾏⽇，出願番号など

特許番号や標題をクリックすると
詳細情報が表⽰される

© 2021 化学情報協会

13Overview

特許全⽂の特定項⽬ (クレームなど) だけを選択して
すばやく内容をチェック

Overview では⾮英語特許の
標題と抄録が英語に機械翻訳
されている

3 項⽬に
分割

特許番号をクリックすれば
他の特許の詳細情報に切り
替わる
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14Dual View

公報も同時に表⽰されるのでテキストに含まれてい
ない図や表などを確認できる

公報で構造を確認
することで内容理
解に役⽴つ
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15Citation

引⽤情報に加え，被引⽤情報が表⽰されるので，
特許評価に活⽤できる

︓

︓

引⽤情報

被引⽤情報

US9121022 は
45 回引⽤されている
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16Citation Map

引⽤情報 被引⽤情報

+ マークをクリックすると
引⽤または被引⽤情報が
さらに表⽰される

引⽤・被引⽤情報をツリー形式で確認

© 2021 化学情報協会

17Family 

特許ファミリーの各国の法的状況が⼀⽬でわかる

︓ 各特許の法的状況も瞬時にわかる
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18Concepts (CAS References 由来)

化学関連分野の特許には⼈⼿で索引が付与されており，
特許の主題を把握できる

特許中で発明者が強調している点や
主題に関わる概念が収録されている
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19Substances (CAS References 由来)

発明に関する重要な化学物質が索引されているので，
化学関連特許の内容把握が容易になる

CAS RN® をクリックすると，
物性情報も含めた物質の詳細
情報が表⽰される
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20Formulations (CAS Formulus 由来)

調査が難しい製剤・配合の情報も理解しやすいように
表にまとめられている

容量機能成分名

製剤・配合情報の特許の記載位置，⽬的，ターゲット
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21Reactions (CAS Reactions 由来)

特許中の重要な有機化学反応情報も収録されている

:

多段階反応も
収録されている

収率
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22絞り込み

特定の条件を含めたり除くことで調査⽬的に沿った
回答のみ得られる

フィルタにチェックを⼊れる
 含めたい場合は Refine を選択
 除外したい場合は Exclude を選択
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23エクスポート

必要な項⽬のみを選択しエクスポートすることで，
結果のスクリーニングを効率アップ

︓

カスタムテンプレートを
作成すると次から同じ条
件を適⽤できるので便利

Excel, Word,
XML, CSV
PDF (特許明細書)
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Patents 検索の解析機能
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25特許検索結果の解析

様々な解析結果が瞬時に表⽰され，複数の観点から
特許の動向把握が⾏える

解析対象を
絞り込むこ
ともできる

出願⼈ 発明者 出願年

IPC 特許発⾏国 代理⼈
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26解析結果の詳細情報

グラフに含める項⽬を選択できるので，⽬的の項⽬
だけの⽐較が容易になる

グラフ化する対象を
選択

表，円グラフなどの
切り替えが可能
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27解析結果の切り替え

30 種類の解析結果が⽤意されているので，分析業務
の効率が向上する

特許発⾏国×特許件数

出願年×特許出願⼈の
国ごとの特許件数
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28検索例

ナノ粒⼦による Drug Delivery System について調査する

より⾼度な使い⽅
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30Edit search で検索式の編集

検索語の近接性を指定するには近接演算⼦を利⽤する

ワイルドカード近接演算⼦

AND から $Wn に変更

© 2021 化学情報協会

31

 AND, OR, NOT

– 優先順位 :  NOT > AND > OR

 近接演算⼦

 ワイルドカード

演算⼦，ワイルドカード

定義 例

$Wn ⼊⼒順序に関係なく検索語の間は n 個以下の語が存在する CELLULOSE $W2 PULP

$PREn ⼊⼒順序通りに検索語の間は n 個以下の語が存在する SOLAR $PRE5 BATTER*

$WS ⼊⼒順序に関係なく検索語の間は 99 個以下の語が存在する DISPLAY $WS HDMI

定義 例

* 何⽂字でもよい．* は単語の中間もしくは末尾に使⽤可能 ELECTR*

? ちょうど⼀⽂字．? は単語の中間もしくは末尾に使⽤可能 GRA???NE
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32Combine searches

複雑な検索を実⾏したい場合は集合間演算が役⽴つ

集合間演算では，
S# を最⼤ 20 個
まで利⽤可能

© 2021 化学情報協会

33機械翻訳

を指定すると標題
または抄録について翻訳語も含めた検索が実⾏される

質問式の⾔語 翻訳される⾔語 翻訳語の検索対象

英語
英語
⽇本語
中国語
ドイツ語*1

フランス語*1

英語，⽇本語*2，中国語*2，ドイツ語*2，
フランス語*2 の標題または抄録⽇本語

中国語

*1 ドイツ語，フランス語には翻訳されない場合がある
*2  収録されている場合
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化学物質関連特許の検索
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352 つの検索⽅法

化学物質や化学物質関連特許は Substances から
検索する

化学物質検索
構造質問式 CAS RN® 化学物質名称

SMILES InChi MolFile

特許情報検索
キーワード 特許分類 特許番号
出願番号 特許発⾏⽇ 出願⽇
特許出願⼈ 発明者
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36

実施例中の化学物質 (特定化学物質)

特許中の化学物質

合物の物性値を第５表に⽰す．尚，上記合成例の
化合物も表に⽰す．

︓
【０１７１】
【表１】
第１表

【０１４１】
合成例１
フェニル-N-(4-メチルフェニル)-3,3-ビス(フェニ
ルスルファニル)プロパンイミドチオエートの合成
【０１４２】
【化２３】

︓
【０１６９】
上記合成例と同様の⽅法により得られる本発明の
式 (I) の化合物を第１表~第４表に⽰す．代表化

(JP2010-132583)

構造図

化合物名
表形式

© 2021 化学情報協会

37

特許請求項の化学物質 (マルクーシュ構造)

特許中の化学物質

【請求項１】
式 (I) :
【化１】

(I)

式中，
X1，X2 及び X3 は，それぞれ独⽴して，O ⼜は S を⽰し，
R1 および R2 は，それぞれ独⽴して，置換されていてもよいアルキル，置換されていてもよいシクロアル

キル，置換されていてもよいアルケニル，置換されていてもよい芳⾹族炭化⽔素基，⼜は置換されていても
よい複素環式基を⽰し，
また，R1 と R2 は，-X1-C-X2- と⼀緒になって環を形成してもよく，

R3 は，置換されていてもよいアルキル，置換されていてもよいシクロアルキル，置換されていてもよいア
ルケニル，置換されていてもよい芳⾹族炭化⽔素基，⼜は置換されていてもよい複素環式基を⽰し，そして

R4 は，置換されていてもよいアルキル，置換されていてもよいシクロアルキル基，・・・

基本⾻格

置換基

(JP2010-132583)
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38特許中の化学物質

CAS の専⾨家が特許請求項や実施例中の化学物質を
⼈⼿で収集

 特定化学物質
(CAS REGISTRY)

 マルクーシュ構造
(CAS Markush)

物質の記載⽅法によらず
特許中の化学物質を検索できる

© 2021 化学情報協会

39

2 つの検索メニューから化学物質を検索できる
 Structure Search

構造質問式

 Text Search
 CAS RN®

化学物質名称 など

Substances - 検索メニュー

STNext，CAS SciFindern，他の構造作図ツールで
作図した構造質問式も利⽤できる

・CAS RN®

・SMILES
・InChi・cxf 形式

・mol 形式
・CAS RN®

・化学物質名称
・SMILES
・InChi
・MolFile

20
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40Structure Search

構造質問式を使った検索

検索対象

検索タイプ

作図ツール
柔軟な条件付けが可能

© 2021 化学情報協会

41

検索対象と検索タイプを指定できる

Structure Search - 検索対象と検索タイプ

検索対象

検索タイプ
検索タイプ ヒットする構造

As Drawn
(完全⼀致検索)

作図した構造どおりの物質
(ポリマーや塩，同位体，互変異性体を含む)

As Substructure
(部分構造検索)

作図した構造にあらゆる置換基を許容した
物質

As Similarity *
(類似性構造検索)

作図した構造どおりの物質，および作図した
構造と類似する物質

* STNext にはない Substances 特有の検索タイプ

Substances

特定化学物質

Patents

化学物質関連特許

Markush

マルクーシュ構造
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As Similarity では，As Substructure では得られな
い作図した構造と類似する物質も得られる

 作図した元素の位置や種類が異なる物質

 作図した構造を完全に含まない物質

 作図した環構造と異なる物質

参考 : 検索タイプの違い

構造質問式

As Substructure : 83 万件以上

As Similarity : 1153 件 (類似度 65 以上)

検索⽇ : 2021 年 7 ⽉ 29 ⽇

© 2021 化学情報協会

43

化学物質の⼀覧が表⽰され，詳細を確認できる

Substances - 物質検索の結果

物質の絞り込み

22
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44

CAS RN® をクリックすると，物性情報や同義名を
確認できる

Substances - 物質の詳細画⾯

同義名
IUPAC 名や慣⽤名，
商品名など

その他の物性情報

基本的な物性情報

© 2021 化学情報協会

45

View Patents をクリックすると，化学物質に関する
特許情報を検索できる

Substances - 関連特許の検索

特許をまとめて検索

この化学物質
の特許を検索

23
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46

Search For : Markush で特許請求項中の⼀般式
(マルクーシュ構造) を検索できる

Markush

特許をまとめて検索

特許中の
記載位置

特許レコード
を表⽰

化学物質の収録⽅針や検索機能が異なるため，回答
となる特許に違いが⽣じる．⽬的に合わせて併⽤す
るとよい．

参考 : Substances/Patents と Markush の違い

構造質問式

Substances 83 万物質以上/Patents 2 万特許以上

Markush 1831 物質 (688 特許)

Markush では，置換基が⼀般式で
記載されている場合や，多数の置換基
の組み合わせがある物質もヒットする

同じ特許由来
の化学物質

検索⽇ : 2021 年 7 ⽉ 29 ⽇
検索タイプ : As Substructure

24



Substances 検索の解析機能
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化学物質に関する特許情報や構造の類似性を解析
できる

構造の類似性と特許情報
を紐づけた解析

化学物質に関する特許情報
の解析

Substances 検索の解析機能

25
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50

化学物質に関する特許情報の解析

詳細の
表⽰

グラフの変更

Analyze

物質の回答⼀覧から，出願⼈や
IPC，CPC などの解析ができる

© 2021 化学情報協会

51

特許を様々な観点から解析できる

 出願⼈

 出願年

 発⾏年

 特許分類 (IPC，CPC)

 特許発⾏国

 出願⼈の所在地国

 出願⼈×発⾏年

Analyze

発⾏国

出願⼈ × 発⾏年

発⾏数は年々減少

���������
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�����
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中国⽯油化⼯股
份有限公司
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52

構造の類似性と特許情報を紐づけた解析

 バーの配置で構造の類似性，⾼さで特許件数を把握できる

Chemscape Analysis

構造質問式

類似性が
⾼い化合物

類似性が低い化合物 構造質問式
• ⻘⾊

バーの⾊
• ⾚⾊

類似性が⾼い化合物
• ⻩⾊

類似性が低い化合物

バーの⾼さ
・特許件数

特許件数の
多い化合物

© 2021 化学情報協会

53

特許中のキーワードや法的状況での絞り込みも可能

 特許情報と関連付けて化学物質を確認できる

Chemscape Analysis

法的状況による絞り込み
・Active

条件に合致する特許を持たない化学物質と特許
情報を持たない化学物質はグレーで表⽰される

1295 特許
160 特許

特許情報がない
化学物質

特許の法的状況
Expired

27
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54

CAS Scientific Patent Explorer は直観的に特許調査
できるツール

 キーワードや特許分類に加え，化学物質の構造質問式からも
特許調査できる

 フィルターにより，得られた回答の絞り込みが容易

 解析機能が充実

 複数の解析結果より特許の動向を様々な視点から捉えることができる

 特許情報と化学物質の類似性の相関を確認できる

まとめ
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