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第１章 Reaxys とは 

I. Reaxys の概要と特長 
i. Reaxys の概要 

Reaxys（リアクシス）は、化学反応情報と実測物性値を収録した世界最大級の反応・化合物データ

ベースです。有機化学から無機化学、有機金属・錯体化学まで幅広くカバーし、化学者のワークフロ

ーに合わせた効率的な検索性を提供します。 

ノーベル化学賞受賞者をはじめ、産学の著名な化学者からなる Reaxys 諮問委員会が厳選した雑誌を

収録源とし、専門家が文献から各種情報を収録しているため、高い信頼性を誇ります。 

URL を指定するだけでアクセス可能で、24 時間連続で提供されていますので、いつでも素早く必

要な情報を得ることで、合成化学研究者の生産性が向上します。 

 

ii. Reaxys のレコードの特長 

Reaxys に収録されているレコードの最大の特長は、学術論文・特許明細書から化合物や反応に

関するファクトデータや実験データを専門家が人手で抽出・編集してデータベース化している点で

す。文献の書誌情報を収録する書誌情報データベースとは、長所や使い方が異なります。 

複数の原著由来の情報がある物質や反応式を単位として、1 レコード中にまとめて収録されている

ので、反応条件などを見比べて検討するのが容易です。また必要なデータが抽出されているので、

参照する原著をより適切に絞り込むことができます。 

物質や反応から検索することによって、物性値や反応条件などの関連する情報を一覧で表示させる

こともできます。文献情報・化合物情報・反応情報が相互にリンクしているので、関連するレコー

ドを行き来しながら検討する事ができます。 
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II. Reaxys に収録されている情報 
i. Reaxys の情報源 

Reaxys では、以下の 3 種類の情報を収録しており、高品質な情報を豊富に提供しています。 

更新の頻度は月に 1 回（2011 年 12 月現在）ですが、より速報性を増すべく、改良中です。 
 

1) 有機化合物についての情報 

Reaxys 諮問委員会にて厳選されたジャーナルから、1771 年以降の有機化合物と反応に関する情

報を収録しています。著名な化学者である、フリードリヒ・バイルシュタイン氏が創刊した有機化

合物に関するハンドブックを基礎としています。 

  2011 年より、一部雑誌を対象に実験項の収録を開始しました。対象誌の拡大も検討中です。 

 

2) 特許に由来する情報 

WIPO(世界知的所有権機関)/USPTO(米国特許商標庁)/EPO(ヨーロッパ特許庁)に出願された

WO/US/EP 特許（英文のみ）のうち、以下の 4 種類の国際特許分類に該当する特許を収録対象とし

ています（US は 1976 年以降、WO/EP は 1978 年以降）。 

 

  C07（有機化学）、A01N（消毒薬・殺虫剤・除草剤）、 

A61K（医薬品・歯科用または化粧用製剤）、C09B（染料） 

 

特許明細書のフロントページ情報、パテントファミリー、実施例本文、Markush 構造などのデータ

を収録しています。実施例の伴わない Prophetic 化合物も一部収録しています。 

 

3) 無機化合物・有機金属錯体についての情報 

無機・有機金属分野の厳選されたジャーナルから、1772 年以降の無機化合物と金属錯体に関す

る情報を収録しています。ドイツの化学者、レオポルド・グメリン氏によって編纂された化学ハン

ドブックを継承しています。 

 

ii. レコードに含まれる内容 

Reaxys のレコードは化学の知識を有する専門家により、厳選された論文・特許明細書から、実用  

的な価値を持つ実験データを、マニュアルで抽出して作成されています。 

 

・有機化合物の基本情報、構造、実測物性値（NMR、融点など） 

・反応情報、合成ルート 

・環境毒性、毒性データ 

・バイオアッセイデータなどの薬理活性情報 

・log P 値などの化学的、物理的パラメーター 

・書誌情報、フルテキストへのリンク、引用情報 

・フロントページ情報、パテントファミリー、実施例本文、NMR シフト値(特許由来レコードのみ) 
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第２章 Reaxys の利用開始にあたって 

I. 動作環境 
Reaxys の利用に必要とされる、システム要件は以下の通りです。（2011 年 10 月現在） 

 

i. Windows マシン 

基本ソフト（OS） Windows 2000、Windows XP 

Windows Vista、Windows 7 

インターネットブラウザ Microsoft Internet Explorer 6/7 

Microsoft Internet Explorer 8 (Java 1.6.0_11 以上) 

Microsoft Internet Explorer 9 

Firefox 3～3.5、Firefox 3.6 (Java 1.6.0_11 以上) 

Firefox4 または、それ以降 

Google Chrome10 または、それ以降 

注： JavaScript と cookies が有効であること。 

Java Runtime Environment 

(JRE) 

Sun Microsystems Java Version 5.0 Update 1 

(JRE Version 1.5.0_01) 以降 

※ただし Java Version 6 update 10 

(JRE Version 1.6.0_10) を除く 

構造式描画ソフト MarvinSketch (ChemAxon) 

ISIS/Draw (Symyx) 

Accelrys/Symyx Draw (Accelrys) 

CrossFire Structure Editor (Elsevier) 

ChemDraw pro 以降 (CambridgeSoft) 

ICEdit (InfoChem) 

※MarvinSketch 以外は別途 plug-in が必要です。 

最新情報およびダウンロードサイト： 

http://info.reaxys.com/support_downloads 

  

ii. Macintosh マシン 

基本ソフト（OS） Mac OS X 10.4 または、それ以降 

インターネットブラウザ Safari 4.0 または、それ以降 

Firefox 3.X/4 

Google Chrome10 または、それ以降 

注： JavaScript と cookies が有効であること。 

Java Runtime Environment 

(JRE) 

Apple Java Version 5.0 以降 

構造式描画ソフト MarvinSketch (ChemAxon) 

ChemDraw 12 以降 (ChemAxon) 

※ただし Mac OS X 10.5 または、それ以降 
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II. Reaxys へのアクセス(ユーザー登録とログイン) 
Reaxys には、https://www.reaxys.com からアクセスします。IP アドレス認証の場合ログインは必

須ではありませんが、非ログイン時にはセッション保持時間が 30 分であるのに対し、ログイン後は 6

時間に延長されます。更に各種セッティング(次ページ参照)や Alert などの便利な機能が利用可能とな

りますので、ログインしてからの利用を推奨します。ID/PW による認証の場合には、Register は必要

ありません。 
 

1. 最初にログインする場合には、

Register をクリックして、登録作業

を行います。 

 

2. Registration 画面です。必要な

項目を入力したら（全ての項目の入

力が必要となります）、 Register ボ

タンをクリックします。 

 

 

3. 登録確認画面です。正常に登録

が行われ、ログイン状態になりまし

た。 

 

 

User Name は  
 - 英数字、 
 - ハイフン、 
 - アンダーバー
のみ使用可。 
Password は 
7文字以上で指定。 
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4-1. ログイン画面 

(IP 認証の場合） 

① ボタンをクリックします。 
② User Name、Password を入力

します。 
③ Remember me on this 

computer にチェックを入れて

おくと、次回起動時に自動的にロ

グインします。 

 

4-2. ログイン画面 

（ID/PW 認証の場合） 

① User Name、Password を入力

します。 
② Remember me on this 

computer にチェックを入れて

おくと、次回起動時に自動的に

ログインします。 

 

 

III. My Settings(個人設定) 
My Settings 機能を使うと、アプリケーションの設定、個人設定情報、パスワードの変更が可能です。 

 

1.  ログイン後、My Settings タブ

をクリックします。 

My Settings 画面です。 

アプリケーションの設定、個人設定情

報、パスワードの変更が可能です。 

こ こ で は 、「 Modify Application 

Settings」を選択します。 
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2. アプリケーションの設定画面で

す。構造式作画ソフト、反応検索オプ

ション、物質検索オプションの変更が

できます。必要な項目にチェックを入

れたら、Save ボタンをクリックしま

す。 

 

※MarvinSketch 以外の構造式作画ソ

フトを利用するためには、作画ソフト

に加えてプラグインのインストールが

必要です。 

 

① 構造検索オプションで 

「As drawn」を選択しヒットがない

場合、デフォルトでは自動的に部分構

造検索を行います。このオプションを

オフにしたい場合、こちらに☑します。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

☛ ワンポイント：ログインのメリット 
IP アドレス認証の場合ログインは必須ではありませんが、ログイン後は以下の

ようなメリットがあります。 

 
・セッション時間の延長（３０分 → ６時間） 
・History の利用 
・MarvinSketch 以外の構造式描画ソフトの利用 
・Alert の利用 
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第３章 Reaxys の検索モード 

I. 3 種類の検索モード 
Reaxys では反応、化合物・物質に関する様々な文献からの情報をまとめて提供しています。反応や物

質から検索することによって、関連する情報を一覧で表示させることができます。反応情報、物質・

物質情報、文献情報は相互にリンクされているので、レコードを行き来しながら検討することができ

ます。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

II.  反応検索 
化学反応式を検索します。全反応、半反応共に検索可能です。 
① ナビゲーションバー 

画面の切り替えが可能です。 
Query：検索画面 
Results：検索結果画面 
Synthesis Plans：合成計画画面 
History：検索履歴 
My Alerts：Alert 機能 
My Settings：個人設定 
Help：ヘルプ 
Forum：フォーラム 
Info：インフォメーション 

② クエリータブ 
 検索モードの切替が可能です。 

     Reactions：反応検索 
     Substances and Properties： 
          物質・物性値検索 

 Text, Authors and more： 
          文献検索 

③ 化学名などから構造式を作成 

④ 作画エリア 
    検索対象の物質や反応を構造式で 

  作画します。ダブルクリックする  
  と作画ソフトが起動します。 

 

⑤ 検索オプション（詳細は次ページ参照。） 

⑥ その他の検索フィールド（詳細は第 8 章参照。） 

⑦ 検索（Search）開始ボタン 

⑧ Clear Query：検索条件クリア、Load Query/Batch：検索式読み込み、Save Query：検索式保存 

Reactions 

反応検索 

Substances and  

Properties 

物質・物性値検索 

Text, Authors  
and more 
文献検索 
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※検索オプションの設定方法※ 
 

 
① 反応における位置付け 

Product：生成物 
Starting Material：出発物質 
Any role：生成物または出発物質 
Reagent/Catalyst：試薬／触媒 

② 構造検索オプション 

As Drawn：描画通りの構造 
Substructure：部分構造検索 

   on heteroatoms：ヘテロアトム上に 
   on all atoms：全てのアトム上に 
  Similarity：類似反応検索 

③ その他の検索オプション 

Include tautomers：互変異性体を含む 
Ignore stereo：立体を無視 
No isotopes：アイソトープを含まない 
No charges：荷電分子を含まない 
No radicals：ラジカルを含めない 
No additional rings： 

追加の縮環を許さない 
    Keep Fragments separate： 
           フラグメントの分離を保つ 
    Ignore Atom Mapping： 
           アトムマッピングを無視する 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

☛ ワンポイント：Similarity 検索 
Reaxys では反応や物質の類似性に基づく検索が可能です。 
検索オプションで    を設定して、検索を実行します。 
＜類似反応の表示例：Vioxx の場合＞ 
①類似性の程度に応じた件数が表示されます。 
 （類似性の程度については、 から確認することができます） 
②件数をクリックすると、それぞれの結果が表示されます。 
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III. 物質と物性検索 
化学構造式、物質名、物性値、書誌情報などから検索可能です。 
 
① ナビゲーションバー 

画面の切り替えが可能です。 
② クエリータブ 

検索モードの切替が可能です。  

③ 化学名などから構造式を作成 

④ 作画エリア 
    検索対象の物質や反応を構造式で 

 作画します。 

⑤ 検索オプション 

⑥ その他の検索フィールド 
（物質データ、書誌情報データ、 
 詳細は第 8 章参照） 

⑦ 検索（Search）開始ボタン 

⑧ Clear Query：検索条件クリア

Load Query/Batch： 
検索式読み込み 

Save Query：検索式保存 

 
 

 

  

IV. 文献検索 
文献や特許の書誌情報から検索することができます。Advanced Search では更に詳細な検索を行う

ことができます（詳細は第 7 章参照）。 
 

① ナビゲーションバー 
     画面の切り替えが可能です。 

 
② クエリータブ 
     検索モードの切替が可能です。 

 

③ Quick Search 

     フリーテキストを入力し、論理演  
     算子（AND、OR、NOT など）や、 
     ワイルドカードの利用も可能。 
      ＊：0 文字以上を置換 
      ？：1 文字を置換 
④ Author、Assignee 

文献の著者、特許出願人で検索 
⑤ Journal Title 

雑誌名から検索 
⑥ Patent 情報 

特許番号、特許発行国から検索 
⑦ Publication Year 

文献・特許の発行年から検索 
 

 

⑧ Clear Query：検索条件クリア、Load Query/Batch：検索式読み込み、Save Query：検索式保存 

⑨ 検索（Search）開始ボタン 
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14. フィルター機能 

収率、試薬・溶媒などのフィールドで

絞込み検索を行うことができます。 

 をクリックすると、選択可能な

項目が表示されます。 

More をクリックすると更に多くの選

択肢が表示されます。 

ここでは、試薬・触媒として用いられ

ている上位 3 種を除く検索条件を追

加しました。 

 

 

 

＜フィルターとして利用可能なフィールド・反応検索の場合＞ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

☛ ワンポイント 
フィルター機能では、検索結果で多くヒットした条件が降順で表示されています。絞込み機能以外に、

傾向を知る簡易ツールとしても利用可能です。 

← 部分構造（※次ページ参照） 

← 収率 

← レコードの種類（全反応・半反応・多段階反応など） 

← 試薬・触媒 

← 溶媒 

← 反応の種類 

← 反応の段階数 

← Product 側化合物の入手可能性 
← Reactant 側化合物の入手可能性 
 

← 資料の種類（文献・特許） 

← 著者名 

← 特許出願人 

← ジャーナル名 

← 発行年 
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＜Filter 機能からの利用＞ 

検索例：Na 塩を生成物とする反応の

みに絞り込む場合 

①検索結果一覧画面の左部のフィルター

機能より、「Sub-structure」を選択しま

す。 

②構造検索ダイアログが起動しますので、

絞込みに利用したい部分構造を作画しま

す。 

③検索オプションを設定し、 

④ Limit to ボタンをクリックします。 

 

＜目的化合物からの利用＞ 

検索例：ラセミ体から光学分画している反応を除外する場合 

 

 

①絞込みに利用したい候補化合物の構造式をクリックします。サブメニューが表示されるので、 

「Use as Sub-structure filter」を選択し、構造検索ダイアログを起動させます。 

②構造式を必要に応じて編集します。 

③検索オプションを設定し、 

④ Exclude ボタンをクリックします。 

＜構造検索ダイアログの各種機能＞ 

            Query 画面から構造式をコピー。      作画した部分構造に限定する。 

            Query 画面へ構造式をコピー。       作画した部分構造を除く。 

             

☛ ワンポイント：部分構造による絞り込み 
検索結果に対して、特定の構造を有するものに限定する（または特定の構造を有するものを除く）こ

とができます。フィルター機能から選択したり、検索結果の構造式から設定可能です。 

Na 
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III. 検索結果のアウトプット 
検索結果を見やすい PDF 形式や、XML、Word、Excel などのファイル形式でエクスポートすること

ができます。検索結果から任意のレコードやフィールドを選択して、エクスポートすることも可能で

す。 

 

検索例は前項からの続きです。 
 

17. 検索結果のアウトプット 

検索結果画面で、     を 

クリックします。 

 

 

 
 

 

15. 文献単位での結果表示 

反応検索の結果でも、文献単位で表示

することができます。     のタ

ブをクリックして、表示を切り替えま

す。 

 

16.  結果の詳細表示 

タイトル/アブストラクトや、検索に

ヒットした反応、その文献から収録さ

れたすべての反応・化合物等を表示す

ることができます。 
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18. アウトプットの設定画面です。 

(設定方法詳細については下記参照) 

ここでは、反応レコードの 1-3 件目

を表形式で、PDF ファイルとして出

力します。 

①から⑤までの設定が完了したら、

OK をクリックします。 

 

 

＜エクスポート形式の設定詳細＞ 
 
① Output エクスポートする結果のタイプを以下の 2 種類から選択します。 

 ・Reaction Table：反応ごと   

・Reaction Citation Table：文献ごと 

② to エクスポート先のファイル形式を以下の 5 種類から選択します。 

 ・PDF/Print 

 ・XML 

 ・Microsoft Word 

 ・Microsoft Excel 

 ・RD File 

 ・Literature Management Systems 

③ include･･･ チェックボックスにチェックを入れ、見出しとして設定したい文字列を入力す

ると、エクスポート先の文書に見出しが挿入されます。 

④ Output range エクスポート対象のレコードを選択します。 

 ・All Hits：すべての検索結果 

 ・Range：必要な範囲を「1,2-5,10」などのように選択可能 

⑤ Output contains エクスポート対象に含める項目を選択します。 

 ・include structures：構造式を含める 

 ・include Experimental Procedure：特許実施例を含める 

 ・All available data：全ての利用可能なデータ 

 ・Identification data only：反応の基本情報  

 ・Hit data only：検索条件に合致したデータのみ 
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19. サマリー表示 

アウトプットのサマリー表示です。 

ファイルの生成が終了すると 

Download ボタンをクリックするこ

とができます。 

ここでは、PDF ファイルを表示させ

ます。 

 

20. アウトプットデータ 

検索結果が PDF ファイルで表示され

ました。 

 

21. ブレッドクラム機能 

①検索結果の絞り込みなどの軌跡が

画面上部に表示されています。以前の

結果に戻りたい場合には、該当部分を

クリックします。 
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第５章 合成計画ツール 

Reaxys には独自の機能として、合成計画ツール（Synthesis Planner）が用意されています。合成計画

ツールを利用すると、ある物質を最終生成物して合成ルートを逆合成的に計画することができます。複数

の合成ルート候補を一画面で表示できるので、比較検討に便利です。化合物検索の結果からも合成計画ツ

ールを利用することができます。 

 

I. 合成ルートの作成 
検索例：エソメプラゾール(Esomeprazole)の合成法を探す（第 4 章からの続き） 
 

1. 反応検索結果から合成ルートの

作成を行います。 

合成計画ツールの基点としたい反応

の下部に表示されている Synthesize

をクリックします。 

 

2. 合成計画画面です。 

① 合成法を検討したい化合物の下

部 に 表 示 さ れ て い る

Synthesize をクリックします。 

② 合成法の候補一覧が表示されま

す。反応条を比較した後に、 

  採用したい反応式に✓を入れ、 

     ボタンをクリックすると、 

  合成ルート画面に追加されます。 

  このステップを繰り返し、合成 

  ルートを作成していきます。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Reaxys 基本検索ガイド   

21 

 
3. 合成計画画面の続きです。 

前画面で追加した合成ルートが表示

されています。 

① ルートの表示はデフォルトでは

左→右ですが、  をクリック

すると、上↓下の表示に変更可

能です。 

② 合成ルートの拡大・縮小、表示

位置の移動が可能です。 

    でドラッグすることでも、表 

   示位置の移動が可能です。 

③ Add をクリックすることによ

り、更に異なる合成ルートを追

加することができます。 

 

 

4. 合成計画画面の続きです。 

追加したいルートの   ボタンを

クリックして、合成計画に追加しま

す。 
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5. 合成計画画面の続きです。 

反応ルートの下部に、それぞれの反応

の詳細情報が表示されます。 

 

 

II. 合成計画ツールの様々な機能 
合成計画画面の上部には、様々な機能を有するツールバーが用意されています。 
  
＜ツールバーの各機能＞ 

 

 

 

ボタン 機能 ボタン 機能 

 

新しい合成ルートを作成しま

す。 

 サムネイルから表示エリアを選

択します。 

 

保存してある合成ルートを開き

ます。  

作成した合成ルートを保存しま

す。 

 合成ルートを複製します。 

 

作成した合成ルートを PDF、
Word などのファイルにアウトプ
ットします。 

 ルート全体が一画面に表示され

るようにサイズ調整します。 

 ルート表示エリアサイズの変更。 

 

ヒントを非表示にします。 

 

ヒントを表示します。 
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操作例：合成ルートの保存と読み込み 

作成した合成ルートの出力と保存が可能です。他の利用者と合成ルートの情報を共有し、ルートの検

討・検証を行う際などに便利です。 

 

6. 合成ルートのコピー 

  ボタンをクリックして、合成ル

ートの保存を行います。 

メッセージに従い、適切な場所にファ

イルを保存します。 

保存したファイルはメールなどで他

の利用者に送ることができます。 

 

7. 合成ルートの読み込み 

①   ボタンをクリックします。 

② 参照をクリックして、読み込む 

  ファイルを指定します。 

③ Open をクリックすると、保存し 

   た合成ルートが読み込まれます。 

 

   
  

 

 

 

 

 

 

 







































 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

 
 
 
 

お問い合わせ先 

 

Reaxys のご利用に関するご質問は、エルゼビア･ジャパン株式会社ヘルプデスクまでお問

い合わせ下さい。 

 

 jpinfo@reaxys.com 

 03-5561-5035 

 

 

Reaxys に関する情報は、以下のサポートページ上に随時更新されています。 

 

 http://japan.elsevier.com/reaxyssupport/  

 検索画面右上の日本語サポートもご利用ください。 




