
Reaxys使い方講習会（初級編）Reaxys使い方講習会（初級編）

December 2011December 2011
<エルゼビア・ジャパン株式会社>



本日の内容

• Reaxysとは？

• 反応検索 (Reactions)

• 合成計画ツール (Synthesis Plans)

• 物質・物性値からの検索 (Substances and Properties)

• 無機化合物のデ タ検索 (Inorganic)• 無機化合物のデータ検索 (Inorganic)

• ヘルプデスクのご案内ルプデスクのご案内
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Reaxys基本検索ガイドをご活用ください

http://japan.elsevier.com/reaxyssupport/
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Reaxysの情報源 有機金属
錯体

無機化学有機化学

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 ドリヒ バイルシ タイン氏

錯体

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。

2) 無機化合物 有機金属錯体についての情報2) 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約 110 誌のジャーナルから、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 て編纂された化学 ンドブ クを継承しています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。

3) 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）。

（有機化学） （消毒薬 殺虫剤 除草剤） （ 薬 歯科 また 化粧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）

これらを統合してReaxysは生まれました
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ファクトデータベース

資料からデータを抜粋して収録しているので資料からデ タを抜粋して収録しているので
原著を参照しなくてもOK
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条件違いの反応も見比べて検討可能



Reaxysの検索モード

反応検索

Reactions

物質・物性値検索

Substances and 
P ti

文献検索

Text, Authors 
and moreProperties and more
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Query（検索）画面
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反応検索①: 作画ソフトで構造式を描画し検索

描画パットをダブルク
リックすると作画ソフトリ クす 作画
が立ち上がります。
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反応検索②: 名前から構造式を呼び出し検索

描画パットをダブルク
リックすると作画ソフト
が立ち上がります。

1
3

4

2
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合成計画ツール

ある化合物を最終生成物として逆合成的に
合成ルートを計画

それぞれの反応条件な
ども表示されます
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物質・物性値からの検索

物質名、物性値、書誌情報などからも検索可能。
反応検索同様に構造式を作画、もしくは名前から構造式を呼び出して検索。

15



• Reaxysとは？

• 反応検索 (Reactions)

• 合成計画ツール (Synthesis Plans)

• 物質・物性値からの検索 (Substances and Properties)

• 無機化合物のデ タ検索 (Inorganic)• 無機化合物のデータ検索 (Inorganic)

• ヘルプデスクのご案内ルプデスクのご案内

16



無機化合物のデータ検索

収録対象分野：電気科学、磁気科学、光学、ナノ科学
収録対象物質：一般的無機化合物他、配位化合物、半導体物質、ガラス、セラミック、合金、ド
ープ物質、触媒、鉱物、ナノマテリアル、ゼオライト、レーザー物質など

無機化合物は構
造式よりも化学式
で検索するで検索する

分子式から検索する
検索画面下部の
Properties (Form-based)をクリック
しIdentification Dataの中の
Molecular Formulaを用いる
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分子式の表記例

以下の検索式をMolecular Formulaに入れて検索する
物質の種類 検索式例

元素

物質の種類 検索式例

元素を指定（数は制限なし） S?元素 Fe 

簡単な分子 HCl

無機塩 NaCl

付加化合物 CoCl2*4NH3 

元素を指定（数は制限なし） S? 

正電荷をもつ元素 (?+)Na or (*+)Na 
ゼロ電荷でないもの (?)Pb or(*)Pb 
ゼロ電荷 (0+)Na 

配位化合物 Fe(C5H5)2 

固溶体 Na2SO4#Cs2SO4 

鉱物 CaMg(CO3)2 

Chemical nameにDolomite

元素数のレンジを指定 FeCl(2-3) 
元素数を指定 FeCl (2,4) 

2つの元素のレンジを組み合わせる FexOy x=2,3 y=2-4 

数式表示 FenPd1-n n=0-1C e ca a e o o te
と入れる

原子を列挙して表示 h2(s, se)o4 

周期表番号やグループ名を入れた検索
(1b)Cl

(alk)Cl

数式表示 FenPd1 n n 0 1 

Feを含む混合物（合金、ドープ物質など） Fe# 

FeとＮｉを含む混合物（合金など） Fe#Ni 

多成分系 ZnO#TiO2 ( )

全ての金属元素とハロゲン MX 

遷移元素とハロゲン (trm) (hal) 

一般的な有機グループ Me,Et,Phなど

Pb??

PbSO4#PbO#SiO2 
溶液 NaCl#H2O 
水和物 CoCl2,(H2O)? 
ガラス、セラミック物資

B2O3(10 15W%)#Al2O3(10

一つ以上の元素と記号の組み合わせ

Pb??
（??が１種類の元素に相当）

Pb???? 

指定した元素を含む物質 Tm* 

B2O3(10-15W%)#Al2O3(10-
15W%)#SiO2# (10-15%のB2O3および、10-15%のAlO3を

含むSilica spheres 
合金

Fe(96W%)#Cr(4W%) 
(96%Feおよび4%Crを含む鉄合金）
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錯体表記方法

シクロペンタジエン環（Cp環）を持つπ錯体の表記例
フェロセン

のの
一般的な
表記方法

金属との配位結合は単結合として表記
非局在化しているCp環のような個所は全てSingle or Doubleとして表記

錯体を表現する場合、配位結合を表記する

eta-1
(1)

• Cp環と金属原子間の配位結合は、単結合を1
本だけ表記する

• Cp環の全ての結合は、Query bond typeから
「Single or Double」又は「Any」を指定する

eta-5
(5)

• Cp環と金属原子間の配位結合は、単結合を5
本表記する

• Cp環の全ての結合は Query bond typeから(5) • Cp環の全ての結合は、Query bond typeから
「Single or Double」又は「Any」を指定する
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錯体検索①

Bis(diphenylphosphin)ferroceneを検索

構造式エディタで構造式を描画構 構

5員環は、Single or doubleで表記する

Bondを選択し、Object>Bond>Type>Single or Double
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錯体検索②

構造式をReaxysへ移し、部分構造検索
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Reaxys関連ホームページとヘルプデスク

 日本語ホームページ（製品情報）：

http://japan.elsevier.com/products/reaxys/
 日本語ホームページ（エンドユーザサポート）：

http://japan.elsevier.com/reaxyssupport/
 英語ホームページ：

http://www.info.reaxys/com/
 ヘルプデスク（日本語、中国語、英語可）：デ ク（ 本語、中国語、英語可）

email: jpinfo@reaxys.com
電話： 03-5561-5035電話 03 5561 5035
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