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1. はじめに 

長い歴史を持つ有機化合物のスペクトルデー

タベース（SDBS）は主に一般試薬を対象にして

６種類【MS（約 22,600 スペクトル）、1H NMR
（14,000）、13C NMR（12,300）、IR（49,200）、Raman
（3500）、および ESR（2000）】の異なったスペク

トルを１つの化合物辞書（約 32,200 化合物収録）

の下に収録した総合的なスペクトルデータベー

ス（DB）で、2001 年独立行政法人産業技術総合

研究所（産総研）発足と同時に産総研の計測標準

研究部門に運営が引き継がれた。SDBS は 1997 年

のインターネット無料公開以来、2004 年 8 月末で

約 8 千 5 百万に達し、非常に多くのアクセスがあ

りその重要性が立証されている、スペクトルパタ

ーンを収録したファクトデータベースであり日

本から世界へ発信する DB として重要な役割を果

たしている。 
SDBS URL：http://www.aist.go.jp/RIODB/SDBS/ 
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図 1 各年の地域別アクセス推移 

 
検索項目、化合物やスペクトルなどのアクセス

ログの解析を行い興味深い傾向が現れているの

で、最近のデータベース活動をあわせてここに発

表する。 
 

2. 月別のアクセス推移 
図 2 に 2003 年 1 年間の月別アクセス数の推移

を示した。1 年のうち 4 月と 11 月にアクセス数が

多くなる。これは北米からのアクセスがこの時期

に多くなることが原因であり、特に毎年 4 月にア

クセス数が最大になることは、アメリカの教育機

関からのアクセス数が非常に多くなることから、

アメリカ学生に多く利用されていると考えられ

る。一方で休みのシーズンである 1 月と 8 月にア

クセスが少ない傾向が常に現れている。この傾向

は地域に依存することなく、どの地域からのアク

セスも減る傾向を示している。 
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図 2 2003 年の月別地域別アクセス推移 

 

3. 検索機能 
SDBS では、Search Compounds、 Search NMR と

Search MS の 3 種類の検索機能が利用でき、それ

ぞれは “And” ロジックで結合している。Search 
Compounds には化合物名、分子式、分子量、炭素、

水素、窒素および酸素の元素数、CAS 登録番号、

SDBS 番号の検索が行え、%記号をワイルドカー

ドとして利用できる。CAS 登録番号、SDBS 番号

が入力されて場合には、この順に単独での検索が

行われるが、それ以外については“And”ロジッ

クで検索が行われる。Search NMR は 1H NMR と 
13C NMR のシフト値を独立に検索でき、ピークの

無い部分の指定も可能である。Search MS は MS
スペクトルの質量数とピーク強度の検索を行う

事ができる。ユーザーは主に Search Compound を

利用して検索を行っているが、Search NMR が全

体の 8%、Search MS が 2%利用されている。これ

らはスペクトルに特化した検索機能で、それぞれ

のスペクトル検出フィルターとしての利用され、
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Search Compoundsと組み合わせた利用が多いと考

えられる。Search Compounds では、化合物名称の

利用が最も多く（34%）、以下分子式（22%）、炭

素（10%）、水素および酸素（9%）と窒素（6%）

の元素数、 CAS 登録番号の利用は Search 
Compounds 全体の 5%であった。 

 

4. 化合物ごとのスペクトルアクセス 
図 3 に 2000 年から 2003 年の化合物と各スペク

トルの利用数を示した。インターネットで公開し

ている SDBS の構造から、ユーザーは検索機能を

利用して化合物およびスペクトルに到達する。し

たがって、すべてのユーザーが化合物へアクセス

するのが原則であるため、化合物へのアクセス数

が多いのは当然と考えられる。スペクトルへのア

クセスは 1H NMRへのアクセスが他を圧倒して多

く、化合物へ達したユーザーの 80%あまりが、1H 
NMR スペクトルを利用している事がわかった。

これは良質でアクセスしやすい 1H NMRスペクト

ルデータが他に無いためだと考えられる。13C 
NMR と IR は化合物に達した約 35％のユーザー、

MS は 23%にユーザーが利用していることがわか

った。また稀少だが Raman や ESR にもアクセス

がある。全体を通し、SDBS のように高品質のス

ペクトル DB が、インターネットで発信すること

で得られる反響の大きさと重要さが理解できた。 
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図 3 化合物とスペクトルへのアクセスの推移 
 

5. 炭素数ごとのアクセス 

図 4 に炭素数ごとの SDBS 登録化合数と、化合

物へのアクセス数を示した。SDBS 登録化合物は

炭素数が 6 から 10 の化合物が多いことがわかる。

化合物へのアクセスも化合物数に同期する形で、

炭素数 6 から 10 の化合物に特に多いことがわか

った。一方、化合物にアクセスしたユーザーが、

どの程度スペクトルを利用しているかを、化合物

の炭素数別に示したのが図 5 である。炭素数が 1
から 7 の化合物については、特に 1H NMR が多く

利用されており、特に炭素数が 1 の化合物に関し

ては、化合物へのアクセス数を 1H NMR へのアク

セス数が上回っていることは特筆すべきである。

これは、メタノール（CH3OH）に 3 種類の 1H NMR
が登録されており、これらのスペクトルへのアク

セスが群を抜いて多いことが原因と考えられる。

MS や IR へのアクセスは、化合物の炭素数に依存

しなかった。また炭素数が 40 を越える化合物に

ついては、あまりスペクトルを利用していないこ

とが考えられる。 
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図 4 炭素数ごとの化合物数とアクセス数 
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図 5 炭素数別化合物からスペクトル 

の相対アクセス数 
 

6. おわりに 
SDBS は高品質スペクトルデータベースであり

この重要性はアクセスの多さから証明された。特

に 1H NMR の重要性が示された。今後はインター

ネットへデータ追加更新作業を継続し、内容をよ

り一層充実して行く一方で、内部的にデータの取

り扱い方を一層簡易化することで、公開するデー

タのミスを極力なくしていきたいと考えている。

測定技術の進歩にあわせ解析が困難であった化

合物のスペクトル DB 化、危険物、環境関連物質

などの社会的ニーズに合った化合物の充実など、

その時代に合わせた高度多様化を繰り返しなが

ら質の高い DB を継続し発展して行く計画である。 


