
勉強会で作成する成果物

～手元のデータから検索機能付きの構造式付き一覧～
名称・系統・用途などのテキスト検索
SMARTS による部分構造検索

（一致部分をハイライト可）
分子量や log Kow で並べ替え
化合物を選んでCSVなどに出力可

No Name MW MP_C VP_mPa logKow WS_mgL SMILES

1 azamethiphos 324.7 89.0 4.90E-03 1.05 1,100. O=P(OC)(OC)SCN1C(N=CC(Cl)=C2)=C2OC1=O
2 azinphos-methyl 317.3 73.0 5.00E-04 2.96 28. S=P(OC)(SCN1N=NC2=CC=CC=C2C1=O)OC
3 bromophos 366.0 53.5 1.70E+01 5.21 0.7 S=P(OC)(OC)OC1=CC(Cl)=C(Br)C=C1Cl
4 chlorpyrifos 350.6 42.5 1.43E+00 5.21 1.05 ClC1=C(Cl)C=C(Cl)C(OP(OCC)(OCC)=S)=N1
5 chlorpyrifos-methyl 322.5 46.0 3.00E+00 4.40 2.5 COP(OC)(OC1=NC(Cl)=C(C=C1Cl)Cl)=S
6 coumaphos 362.8 95.0 1.30E-02 4.13 1.5 O=C1C(Cl)=C(C)C2=CC=C(OP(OCC)(OCC)=S)C=C2O1
7 dimethoate 229.3 50.5 2.50E+00 0.75 25,900. COP(SCC(NC)=O)(OC)=S
8 dimethylvinphos 331.5 69.5 1.30E+00 3.12 130. O=P(OC)(O/C(C1=CC=C(Cl)C=C1Cl)=C\Cl)OC
9 fenitrothion 277.2 0.3 6.76E-01 3.32 19. COP(OC)(OC1=CC=C([N+]([O-])=O)C(C)=C1)=S
10 methidathion 302.3 39.5 2.50E-01 2.20 200. S=P(OC)(SCN1C(SC(OC)=N1)=O)OC
11 monocrotophos 223.2 54.5 2.90E-01 -0.20 1,000,000. COP(OC)(O/C(C)=C/C(NC)=O)=O
12 parathion 291.3 6.1 8.90E-01 3.83 11. S=P(OCC)(OCC)OC1=CC=C([N+]([O-])=O)C=C1
13 phosmet 317.3 72.0 6.50E-02 2.80 15.2 COP(SCN1C(C(C=CC=C2)=C2C1=O)=O)(OC)=S
14 pyridaphenthion 340.3 56.2 1.47E-03 3.20 55.2 S=P(OC(C=C1)=NN(C2=CC=CC=C2)C1=O)(OCC)OCC
15 tolclofos-methyl 301.1 79.3 8.77E-01 3.80 0.708 S=P(OC)(OC1=C(Cl)C=C(C)C=C1Cl)OC
16 acrinathrin 541.4 81.5 4.40E-05 6.30 0.002 O=C([C@H]1C(C)(C)[C@H]1/C=C\C(OC(C(F)(F)F)C(F)(F)F)=O)O[C@H](C#N)C2=CC=CC(OC3=CC=CC=C3)=C2
17 cycloprothrin 482.4 1.8 3.11E-02 4.19 0.32 O=C(C1(C2=CC=C(OCC)C=C2)C(Cl)(Cl)C1)OC(C#N)C3=CC=CC(OC4=CC=CC=C4)=C3
18 deltamethrin 505.2 101.0 1.10E-03 6.40 0. O=C([C@H]1C(C)(C)[C@H]1/C=C(Br)\Br)O[C@H](C#N)C2=CC=CC(OC3=CC=CC=C3)=C2
19 esfenvalerate 419.9 59.6 1.17E-06 6.24 0.002 O=C([C@@H](C(C)C)C1=CC=C(Cl)C=C1)O[C@H](C#N)C2=CC(OC3=CC=CC=C3)=CC=C2

手元の化合物データ(Excel、CSVなど)
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