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はじめに 

 

 私にとって、研究に携わるまでの「図書館」は、本棚としての利用がほとんどでした。読みたい本を借りて、読んで

返す。例えば、中学生の頃に推理小説にはまった時は、「朝１冊借りて、その日のうちに読んで返し、夕方に別の

本を借りて、自宅で読んで朝返す」という生活をしばらく続けました。 

 そんな中高生の頃も、夏休みの課題研究などでは、学校ばかりではなく、地元の公立図書館で郷土史など調

べたこともありましたが、このような利用は一時的なものでした。 

 しかし、大学生になってからは、授業の補助資料などを漁りにいくようになりました。当然ですが、教科書、参考図

書の充実は、大学図書館の一つの重要な課題だと思います。 
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抽出 

ある化学実験室の風景 
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 大学４年生になり、研究室に配属されて、研究活動の手ほどきを受けました。日々、化学物質の取り扱い法、

実験方法を教えられました。化学物質には、様々な顔があります。名前（日英）、構造式、反応性（危険物）、

毒性（劇毒物）などを理解することから、研究の第一歩が始まります。それまでの講義で勉強していたことに加え

て、実際に自分で取り扱うことにより、非常に多くの情報を習得していったと思います。 

 さらに、化学実験に関する実験技術のほかに、関連する文献情報の検索が重要であることを知りました。 

 ある化学物質を反応させて、目的とする別の化学物質に変換したい場合、様々な情報が必要になります。ま

ず、出発原料となる化学物質が、既に知られているかどうかです。既知物質でしたら、その合成法が報告されて

いるはずです。あるいは、どこかの試薬会社で市販されているかもしれません。また、目的物質にも同じ情報が必

要となります。目的物質は、全く別の方法でも合成できるかもしれません。ひょっとすると、簡単に買えるかもしれま

せん。 

 かつては、専門的な辞書、ハンドブックとともに、研究者個人の日常的な論文検索（ブラウジング）によるデータ

ベースによって、研究活動が行われていました。しかし、それは世界中で発信される雑誌数も情報量も少なかった

から、可能だったといえます。その頃は、国際雑誌を船便で買うか、航空便にするかを議論していたくらいでしたか

ら。 

 

 

堂々たる存在感の Chemical Abstract 

 

 しかし、情報量が爆発的に増え、研究の速度が上がるに従って、個人の努力では、とても化学情報を網羅でき

なくなってきました。上記のような化学物質に関する情報を網羅的に調査するためには、強力なデータベースが

必須となりました。かつては、化学物質に関するいくつかのデータベースがありましたが、現在は、Chemical Abstract

（以下 CA）に集約されたと言っても問題ないと思います。CA はアメリカ化学会の一部門である Chemical Abstract 
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Service（以下CAS）により作成されており、化学物質の構造、性質、出典など化学者に有用な情報が1907年から

収集されています。昨年末には、その収録化学物質の数が 4000 万になったと報告されています。 

 

 

CAS のホームページ（日本語版） 

 

 CAS では、世の中に存在する一つ一つの化学物質に、対応する番号（CAS レジストリ番号）を割り振り、整理して

います。その際に、彼らは構造式を計算機で処理できるように、命名法の工夫をしています。一般に、化学物質

の名前は、発見者が命名します。主に、その化学物質を発見した源（動植物、地名など）に由来した名前を付

けます。例えば、酢（ラテン語で acetum）に含まれている酸性成分は、「酢酸（acetic acid）」と命名されました。海藻の

カイニンソウ（海人草）から発見された虫下し成分は、「カイニン酸（kainic acid）」と命名されました。私自身も、いくつ

かの化学物質について、名前を付けています。自分の子供の名前を付けるようで、楽しいですが、出自などを考

えて真剣に命名します。 
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 しかし、これらの化学物質の名前は、その化学物質のある面を語っていますが、その構造を表してはいません。

当然ですが、人の名前と同じように、会ったことがない人の名前を見ても、その顔を想像できないのと同じです。

一つの化学物質に一つの名前を振ることにより、認識番号として利用できますが、それ以上の情報を名前から

汲み取ることはできません。 
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CAS 命名法の例 

 

 そこで、CAS では、数式化しやすい系統的な命名法を開発しました。「CAS 名」などと呼ばれています。すでに、

系統的な名前の重要性が認識されており、国際純正応用化学連合（International Union of Pure and Applied Chemistry, 

IUPAC）で化学物質に対する命名法が整理されていました。しかし、既にそれまでに一般的になっていた命名法や

慣用名にとらわれているために、人間に取ってはそれなりに分かりやすいものになっていますが、計算機がその名

称から構造式を理解するためには、いくつかの問題があったようです。そこで、CAS では、IUPAC 命名法を改良し、

化学物質情報を整理しやすい命名法を築きました。こうして、CAS は、前述のように膨大な化学情報を整理できる

ようになりました。ここに、CAS 名の例を示します。１番上の化合物は、ナフタレン骨格の 1 位に-CONH2基が結合し

ています。この化合物の 1,2,3,4 位に 4 個の H が結合すると、２番目の化合物となります。この化合物の 4 位に O

が結合すると、３番目の化合物となります。このような操作を化合物名に反映したのが、CAS 名（それぞれに化合

物に付記していある）であり、複雑な化合物も系統的に命名できます。 

 私が学生の頃は、自分にとって新しい化学物質を取り扱う前には、図書館にこもってCA冊子体で調査しました。

CAでは、化学物質の名称（CA 名）、分子式、環式などを使って検索できるので、網羅的な検索が可能です。し
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かし、同じ分子式の化学物質はごまんとありますし、複雑な化合物の命名法は、それなりに複雑で、構造式から

命名することも、名前から構造式を想像することも大変です。10 巻ごとに Cumulative Index がありますが、過去の CA

を一つの化合物について調査するだけでも、なれない学生にとっては、１日単位の時間がかかかる作業です。

いくつかの類縁化合物を検索すると、数日はあっという間につぶれます。そして、得られる結果は、「載っていなか

った」という場合もありました。 

 さらに、この「載っていない」という判断は、非常に難しいものです。私の経験でも、一連の類似した化合物を調

べていると、前日調べて発見できなかった抄録が、次の日に別の類縁化合物の検索中に見つけて、びっくりした

ことがありました。このことは、例えば、新規化合物を発見したと思った時に、死活問題となります。自分が発見した

化合物が、未知物質でしたら、新発見として発表できますが、既知でしたら、何もなりません。よって、自信を持っ

て「未知である」と判断するためには、非常に気を使いました。また、新規化合物を命名する時には、その名前が

既に使われていないかを調べる必要があります。今日では、下記の SciFinder 調べれば一瞬で分かるようになりまし

た。便利な時代です。 

 この問題をはじめに解決してくれたのが、CAS online です。手元のコンピュータから、STN などのデータ通信を経由し

て、CAS データベース本体にアクセスして、情報を検索できるようになりました。コマンド入力により構造式を指定で

きるシステムも斬新でした。これにより、短時間で、網羅的に、最新の情報まで検索できるようになりました。しかし、

そのコマンドには慣れが必要で、接続速度は遅く、接続料も高いため、よく図書館の職員にお願いして検索して

いただきました。その後ソフトが改良されて、構造式の入力にグラフィック端末が使えるようになり、インターネット回

線による接続など接続が容易になって、教員や学生までが自分で検索できるようになりました。この頃の後期の

ソフトとしては、STN Express などがありました。 

 そして、いよいよ SciFinder の時代となりました。一般的な化学構造式作画ソフトと同じように構造式を描くことによっ

て、構造式検索が行えるため、予備知識がなくとも化学者が直感的に使用できます。また、CAS online のころは、

各研究室などの単位の契約で、接続時間を気にしながら利用していましたが、SciFinder の契約により接続時間を

気にする必要はなくなりました。学生にも、思う存分使ってもらえます。また、構造式検索の充実、出力結果と電

子ジャーナルのリンクにより、一層便利になりました。 

 こうして、元情報にたどり着きます。以前は、この段階で図書館に行き、文献を探して、複写したわけですが、現

在では、電子ジャーナルで論文を入手します。だんだん図書館に行く機会が減っていますね。 
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SciFinder での構造式検索の様子 

 

 ここまで、化学物質の情報検索について述べましたが、CAS では、反応のデータベース（CASREACT）も提供して

います。ここでは、ある化合物から別の化合物への変換反応が検索できます。出発物と目的物の構造式を描

けば、それに関連する論文が表示されます。これは、冊子体の頃のCAにはなかったサービスで、大いに役立って

います。 

 紹介しましたこれらの化学情報は、第一線で化学物質を扱う研究を進めるためには、必須のアイテムです。この

情報戦略では、日本は大きく遅れを取っており、逆にアメリカ化学会の先見の明とそれに対する努力には感心し

ます。 

 とはいえ、このような、最先端の研究情報ばかりではなく、研究者にとってはある程度一般的になってはきたが、ま

だ学生が使用する教科書には載っていない情報を学生（特に大学院生）に伝えることは重要な課題です。各

分野の専門的な辞書、総説本などの充実は、大学院生の教育に必要だと思います。氾濫する情報をいかに

消化するかは、それを十分に評価できる基礎知識が必要であり、図書館には、その教育を行うための知的財産

を蓄えていただきたいと思います。 
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SciFinder での反応検索の様子 

 

 

おわりに 

 

 かつては、図書館と研究室は、別々の場所にあり、教員や学生はそれらを行き来して教育と研究を進めてきまし

た。しかし、現在では、電子ジャーナル、電子的データベースの配備により、その使用形態は大いに変わってきま

した。理工系の大学院生は、研究のためにはほとんど図書館に行く必要がなくなっています。しかし、決して図書

館を利用していないのではなく、図書館という存在がハード（建物）からソフト（収蔵情報）に移行している最中と

感じられます。今後、このシームレス化はいっそう進んでいくとともに、文系の分野にも広がっていくと予想できます。

図書館職員の方々には、このような使用形態を理解していただいて、見えない利用者の存在にご配慮いただけ

れば幸いです。 
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