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化学情報協会 情報事業部

医学分野における
CAS SCIFINDERを活用した
文献・配列情報検索

CAS SciFinder®
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網羅的でかつ効率的に情報を検索できる
CAS SciFinder を使うメリット

– PubMed の情報を含む化学分野の網羅的な文献検索

– NCBI 由来の配列を含む網羅的な配列検索

– 構造活性相関 (SAR), ADMET 等の
生物活性データへのアクセス
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CAS 作成の研究者向け情報検索ツール
CAS SciFinder とは
文献情報
– CAS 作成：化学および周辺分野の雑誌論文、特許
– NML 作成：生物医学分野の論文（PubMed）

配列情報
– NCBI 由来の配列情報
– CAS が独自に収集した配列情報
– 主要国を中心とした 73 ヶ国の特許発行機関の

特許から抽出した配列情報

生物活性データ
– 構造活性相関（SAR）
– ADMET (吸収、分布、代謝、排泄、毒性)

配列情報

文献情報

生物活性

化学物質

Structure Activity Relationships 
（SAR：構造活性相関）
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CAS SciFinder の生物活性データ

125ページにわたる特許に、
約200種類のユニークな
リガンドに対する活性が

記載されている

TargetLigand

3D visualization courtesy RCSB PDB (2YWP)
Activity

ADMET 
（吸収、分布、代謝、排泄、毒性）

SOURCEUNITVALUEMEASURETYPE
DOGmg12676Urinary glucose 

excretion
Excretion

DOG(ml/min)/K
g

6PLASMA CLEARANCEExcretion

MYTHIMNA SEPARATE%48.1MORTALITY RATEToxicity

RATmg/Kg105.4LD50Toxicity

SAR、ADMET 情報を文献単位または物質単位で容易に確認可能
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様々な観点から検索可能
CAS SciFinder の文献検索 - 検索画面

キーワード

著者名
雑誌名
所属機関名

等
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収録が重複する場合は、データを統合させる
CAS SciFinder の文献情報

CAS Reference(雑誌論文、学会会議録など）
CAS Patents (特許）

MEDLINE(PubMed)
(雑誌論文、会議論文など)

文献

CAS References
CAS Patents

MEDLINE
( PubMed )

統合

レコード
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フィルターを使った直感的な絞り込みが可能
CAS SciFinder の文献検索 - 回答一覧画面

限定：キーワード
Filter by : 限定
Exclude : 除外

除外：資料種類

限定：発行年

検索語の同義語
でもヒット

PubMed にはない
情報も多数ヒット

生物活性
データの有無
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内容が把握しやすいように人手で整理されたデータ
CAS SciFinder の文献情報 - 1

CAS のアナリストが
新規性、有用性などを
簡潔にまとめた抄録を

新たに作成する場合がある
各項目への

アクセスリンク
原文献への
アクセス

雑誌名等の情報
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内容が把握しやすいように人手で整理されたデータ
CAS SciFinder の文献情報 - 2

CAS 作成の
統制語索引

MEDLINE の
索引情報

(MeSH ターム)

MEDLINE 
supplementary terms
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内容が把握しやすいように人手で整理されたデータ
CAS SciFinder の文献情報 - 3

詳細情報にもアクセス可能

文献中の
物質の役割

CAS / MEDLINE
作成の物質索引
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文献中で報告された生物活性データを確認できる
CAS SciFinder の文献情報 - 4

アッセイデータ

物質 (Ligand) ごとに
各情報を整理して収録

構造活性相関(SAR) 

物質詳細情報へのアクセス
様々な資料で報告された物性値や

SAR, ADMET をまとめて確認できる
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NCBI 由来の配列情報を含めて網羅的に検索できる
CAS SciFinder の配列情報

配列情報
– NCBI 由来の配列情報
– CAS が独自に収集した配列情報
– 主要国を中心とした 73 ヶ国の特許発行機関の

特許から抽出した配列情報
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配列質問式を使用したBLAST, CDR, Motif の3 つの検索が可能
CAS SciFinder の配列検索の種類

Motif 配列検索CDR 配列検索BLAST 配列検索
DNA, RNA, タンパク質中の
短いパターン配列の検索

抗体と T 細胞受容体の
CDR を指定した検索

局所的に類似した
配列の検索

配列質問式

回答配列
類似領域

CDR
(相補鎖決定領域)

Motif : ある一定の機能を持つと期待
される特徴的な共通の配列や構造

CDR : 抗原に特異的な部分

Motif
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.fasta /.txt 形式で配列情報を呼び出し、検索可能
CAS SciFinder の配列検索 - 検索画面 -

.txt もしくは .fasta 
形式での呼び出し

パラメータの設定

配列質問式

回答配列
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様々なフィルターによる絞り込みが可能
CAS SciFinder の配列検索 - 回答一覧画面

期待値

様々な計算値

配列⻑

生物種
(NCBI 由来の
配列に限定)

不一致コードを
確認しやすい

回答配列の詳細
出典文献情報

アライメントの概要図

.xlsx / .fasta 形式で
ダウンロード可能

Tel : 0120-003-462 (平日 9:00-17:00)

Mail : support@jaici.or.jp

JAICI ヘルプデスク

医学分野における CAS SciFinderを活用した
文献・配列情報検索 講習会

7 月 23 日(火) 16:00 – 17:00

申し込みはこちら


